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� §¢¨É¨¥ ¸¶¥Í¨ ²¨§¨·µ¢ ´´ÒÌ ¨¸ÉµÎ´¨±µ¢ ¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö (‘ˆ) ¡µ²ÓÏµ° Ö·±µ-
¸É¨ µ¡¥¸¶¥Î¨¢ ¥É §´ Î¨É¥²Ó´Ò° ¶·µ£·¥¸¸ ¢ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¨ ³¥Éµ¤µ¢ ¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö
¤²Ö µ¶·¥¤¥²¥´¨Ö ²µ± ²Ó´µ°  Éµ³´µ° ¨ Ô²¥±É·µ´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶µ£²µÐ ÕÐ¨Ì Í¥´É·µ¢ ¢ ³ É¥·¨ -
²µ¢¥¤¥´¨¨, Ë¨§¨±¥, Ì¨³¨¨, ¡¨µ²µ£¨¨. ‚ µ¡§µ·¥ ¶·¨¢µ¤ÖÉ¸Ö µ¸´µ¢´Ò¥ É¥µ·¥É¨Î¥¸±¨¥ ¶·¨´Í¨¶Ò
EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ± ± µ¤´µ£µ ¨§ £² ¢´ÒÌ ´ ¶· ¢²¥´¨°  ¡¸µ·¡Í¨µ´´µ° ¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨, ¶µ-
§¢µ²ÖÕÐ¥£µ ¸ ¢Ò¸µ±µ° ÉµÎ´µ¸ÉÓÕ ¶µ²ÊÎ ÉÓ ¶ · ³¥É·Ò ¡²¨¦´¥£µ ¶µ·Ö¤±  ¢ ³´µ£µ±µ³¶µ´¥´É´ÒÌ
 ³µ·Ë´ÒÌ ¨ ±¢ §¨±·¨¸É ²²¨Î¥¸±¨Ì ¸·¥¤ Ì. �¶¨¸Ò¢ ÕÉ¸Ö ³¥Éµ¤Ò  ´ ²¨§  EXAFS-¸¶¥±É·µ¢ ¸ ÊÎ¥-
Éµ³ ÔËË¥±Éµ¢ ³´µ£µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö. �·¨¢µ¤ÖÉ¸Ö Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò¥ ¸Ì¥³Ò, ·¥ ²¨§ÊÕÐ¨¥
³¥Éµ¤ EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ´  ¶ÊÎ± Ì ‘ˆ, É·¥¡µ¢ ´¨Ö ´  ³µ´µÌ·µ³ É¨§ Í¨Õ ¶ÊÎ±  ¨§²ÊÎ¥´¨Ö.
„²Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö Ë §µ¢ÒÌ ¶¥·¥Ìµ¤µ¢ ¨ ¢´¥Ï´¨Ì ¢µ§¤¥°¸É¢¨° ´  µ¡Ñ¥±É ¢ � Í¨µ´ ²Ó´µ³ Í¥´É·¥
‘ˆ ®ŠÊ·Î Éµ¢¸±¨° ¨´¸É¨ÉÊÉ¯ ¸µ§¤ ¥É¸Ö ´  ¶ÊÎ±¥ ‘ˆ Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´Ò° ¸¶¥±É·µ³¥É·, ¶µ§¢µ-
²ÖÕÐ¨° ¶·µ¢µ¤¨ÉÓ ¨§³¥·¥´¨Ö ¸ ¢·¥³¥´´Ò³ · §·¥Ï¥´¨¥³ 3÷ 5 ³¸. �·¨¢µ¤ÖÉ¸Ö Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó-
´Ò¥ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¶µ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Õ ³¥Éµ¤µ³ EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ µ±¸¨¤´ÒÌ ¸µ¥¤¨´¥´¨° ¢µ²ÓË-
· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´ , Ì · ±É¥·´µ° µ¸µ¡¥´´µ¸ÉÓÕ ±µÉµ·ÒÌ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¶¥·¥³¥´´ Ö ¢ ²¥´É´µ¸ÉÓ ¨µ´ 
³¥É ²²  ¢ § ¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ ¢´¥Ï´¨Ì ¢µ§¤¥°¸É¢¨°. C ¶µ³µÐÓÕ EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ Ê¸¶¥Ï´µ ·¥-
Ï ¥É¸Ö µ¤´  ¨§ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ § ¤ Î ¢ µ¡² ¸É¨ Ë¨§¨±¨ ËÊ²²¥·¨¤µ¢ Å ¶µ²µ¦¥´¨¥  Éµ³µ¢ ³¥É ²² 
¢ § ¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò.

The development of dedicated synchrotron radiation (SR) source of high brightness ensures
considerable advance in usage of methods of absorption spectroscopy of uptake for deˇnition of
local atomic and electronic structure of absorption centers in materials technology, physics, chemistry,
biology. In the review the basic theoretical principles of EXAFS spectroscopy are given, as one of
principal directions of an absorption spectroscopy permitting with a high accuracy to gain parameters
of the short-range order in multicomponent amorphous and quasi-cristall mediums. The methods of
the analysis of EXAFS spectra with allowance of effects of multiply scattering are featured. The
exposition of the experimental set-ups, which realize the method of EXAFS spectroscopy on beams of
SR, requirement of the monochromatization of radiation beams are given. For investigation of phase
transition and external effects the energy-dispersive EXAFS spectrometer is creating at the National
center of SR ®Kurchatov Institute¯ which can measure the EXAFS spectrum with a time resolution
3Ä5 ms. The experimental results on investigation (by the EXAFS spectroscopy method) of oxides
of tungsten and molybdenum are given, which have unique property: the variable valence of an ion
of metal is depending on external action. The most interesting of structural problems in the ˇeld of
physics fullerides, successfully solved with the help of EXAFS spectroscopy, is the spatial location
of metal atoms depending on temperature.
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‚ ¶µ¸²¥¤´¨¥ 15 ²¥É ·¥´É£¥´µ¢¸± Ö ¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö (�‘�) ¶µ-
²ÊÎ¨²  Ï¨·µ±µ¥ ¶·¨³¥´¥´¨¥ ¤²Ö µ¶·¥¤¥²¥´¨Ö ²µ± ²Ó´µ°  Éµ³´µ° ¨ Ô²¥±É·µ´-
´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶µ£²µÐ ÕÐ¨Ì Í¥´É·µ¢ ( Éµ³µ¢) ¢ ³ É¥·¨ ²µ¢¥¤¥´¨¨, Ë¨§¨±¥,
Ì¨³¨¨, ¡¨µ²µ£¨¨, £¥µË¨§¨±¥. �Ò¸É·Ò° ¶·µ£·¥¸¸ ³¥Éµ¤  �‘� µ¡Ê¸²µ¢²¥´ ¶µ-
Ö¢²¥´¨¥³ ¢ ³¨·¥ ¡µ²ÓÏµ£µ Î¨¸²  ¸¨´Ì·µÉ·µ´´ÒÌ ¨¸ÉµÎ´¨±µ¢ ¨ §´ Î¨É¥²Ó-
´Ò³¨ ¤µ¸É¨¦¥´¨Ö³¨ ¢ µ¡² ¸É¨ · §¢¨É¨Ö É¥µ·¨¨ ¨ ¥¥ ¶· ±É¨Î¥¸±µ° ·¥ ²¨-
§ Í¨¨ ¢ Ê¤µ¡´ÒÌ ¨ Ï¨·µ±µ¤µ¸ÉÊ¶´ÒÌ ¶ ±¥É Ì ±µ³¶ÓÕÉ¥·´ÒÌ ¶·µ£· ³³ [1].
Œ¥Éµ¤ �‘� ¶µ§¢µ²Ö¥É ¶µ²ÊÎ¨ÉÓ ¨´Ëµ·³ Í¨Õ, ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ ¤µ¶µ²´ÖÕÐÊÕ ·¥-
§Ê²ÓÉ ÉÒ ¤·Ê£¨Ì Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´ÒÌ ³¥Éµ¤µ¢, É ±¨Ì ± ± ¤¨Ë· ±Í¨Ö (· ¸¸¥Ö-
´¨¥) ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¨ ´¥°É·µ´µ¢, ·¥´É£¥´µ¢¸± Ö ËµÉµÔ²¥±É·µ´´ Ö
¨ Ô³¨¸¸¨µ´´ Ö ¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨Ö. �¸´µ¢´Ò³¨ ¶·¥¨³ÊÐ¥¸É¢ ³¨ �‘� Ö¢²ÖÕÉ¸Ö:
¨§¡¨· É¥²Ó´µ¸ÉÓ ¶µ É¨¶Ê Ì¨³¨Î¥¸±µ£µ Ô²¥³¥´É  (¢ ´¥±µÉµ·ÒÌ ¸²ÊÎ ÖÌ É ±¦¥
¶µ ³¥¸Éµ¶µ²µ¦¥´¨Õ Ô²¥³¥´É  ¢ ³ É¥·¨ ²¥), ¶µ§¢µ²ÖÕÐ Ö ¶µ²ÊÎ ÉÓ ¨´Ëµ·-
³ Í¨Õ µ ¶ ·´ÒÌ ¨ ³´µ£µ Éµ³´ÒÌ ËÊ´±Í¨ÖÌ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¤²Ö ²µ± ²Ó´µ£µ
µ±·Ê¦¥´¨Ö ± ¦¤µ£µ ¨§ Ô²¥³¥´Éµ¢ ¨¸¸²¥¤Ê¥³µ£µ ³ É¥·¨ ² ; ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´µ¸ÉÓ
± ¶ ·Í¨ ²Ó´Ò³ ¶²µÉ´µ¸ÉÖ³ ¸¢µ¡µ¤´ÒÌ ¸µ¸ÉµÖ´¨° ¢¡²¨§¨ Ê·µ¢´Ö ”¥·³¨; ¢Ò-
¸µ± Ö ±µ´Í¥´É· Í¨µ´´ Ö ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´µ¸ÉÓ (¤µ 10÷100 Î ¸É¨Í/³µ²Ó) ¨ µÉ´µ-
¸¨É¥²Ó´µ ³ ²µ¥ ¢·¥³Ö ·¥£¨¸É· Í¨¨ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´ÒÌ ¸¶¥±É·µ¢ (µÉ ³¨²²¨-
¸¥±Ê´¤ ¤µ ¤¥¸ÖÉ±µ¢ ³¨´ÊÉ) ¶·¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¨ ¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö; ³ -
²Ò° É·¥¡Ê¥³Ò° µ¡Ñ¥³ µ¡· §Í  (µ¡ÒÎ´µ ¤µ¸É ÉµÎ´µ ³¥´¥¥ 30 ³£/¸³2). �É¨ ¶·¥-
¨³ÊÐ¥¸É¢  ¤¥² ÕÉ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥ �‘� µ¸µ¡¥´´µ ¶·¨¢²¥± É¥²Ó´Ò³ ¢ ¨§ÊÎ¥´¨¨

�¨¸. 1. �¥´É£¥´µ¢¸±¨° ¸¶¥±É· ¶µ£²µÐ¥-
´¨Ö K-±· Ö ´¨±¥²Ö ¢ NiO [31]

±·¨¸É ²²¨Î¥¸±¨Ì ¨ ´¥Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´´ÒÌ
( ³µ·Ë´ÒÌ, ¸É¥±²µµ¡· §´ÒÌ, ¦¨¤±¨Ì ¨
£ §µµ¡· §´ÒÌ) ³´µ£µ±µ³¶µ´¥´É´ÒÌ ³ -
É¥·¨ ²µ¢,   É ±¦¥ ¶·¨ ¶·µ¢¥¤¥´¨¨ in
situ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¶·µ-
Í¥¸¸µ¢ (Ë §µ¢ÒÌ ¶¥·¥Ìµ¤µ¢, Ì¨³¨Î¥-
¸±¨Ì ·¥ ±Í¨°).

�·¨ ¶µ£²µÐ¥´¨¨ ·¥´É£¥´µ¢¸±¨Ì ²Ê-
Î¥° ¸ Ô´¥·£¨¥°, ¡²¨§±µ° ± Ô´¥·£¨¨
¸¢Ö§¨ Ô²¥±É·µ´µ¢, ´ ¡²Õ¤ ÕÉ¸Ö µ¸µ¡¥´-
´µ¸É¨, ¨§¢¥¸É´Ò¥ ± ± ±· Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö.
’¨¶¨Î´Ò° ¸¶¥±É· ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¶µ-
£²µÐ¥´¨Ö ¤²Ö K-±· Ö ´¨±¥²Ö ¢ ¶µ²¨-
±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ³ NiO ¶·¥¤¸É ¢²¥´ ´ 
·¨¸. 1. •µ·µÏµ ¢¨¤´  Éµ´± Ö ¸É·Ê±ÉÊ· ,
¶·µ¸É¨· ÕÐ Ö¸Ö ¤ ²¥±µ §  ±· ° ¶µ£²µ-
Ð¥´¨Ö ¨ ¨³¥ÕÐ Ö µ¸Í¨²²¨·ÊÕÐ¨° Ì -
· ±É¥·. „²Ö Ê¤µ¡¸É¢  ¨´É¥·¶·¥É Í¨¨
Î ¸Éµ · §²¨Î ÕÉ ¤¢¥ µ¡² ¸É¨:
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1) µ±µ²µ¶µ·µ£µ¢ÊÕ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¸¶¥±É·  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö Å
XANES (X-ray Absorption Near Edge Structure),

2) ¶·µÉÖ¦¥´´ÊÕ Éµ´±ÊÕ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¸¶¥±É·  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö Å
EXAFS (Extended X-ray Absorption Fine Structure).

�·¨´ÖÉµ ¸Î¨É ÉÓ, ÎÉµ µ¡² ¸ÉÓ XANES ¶·µ¸É¨· ¥É¸Ö ´  50÷100 Ô‚ §  ±· °
¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¨ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ²µ± ²Ó´µ° ¶²µÉ´µ¸ÉÓÕ ¸¢µ¡µ¤´ÒÌ ¸µ¸ÉµÖ´¨° ¶µ-
£²µÐ ÕÐ¥£µ  Éµ³  ¨ ¢±² ¤ ³¨ µÉ · ¸¸¥Ö´¨Ö ¢µ§¡Ê¦¤¥´´µ£µ ËµÉµÔ²¥±É·µ´ 
´  ¶µÉ¥´Í¨ ² Ì ´¥¸±µ²Ó±¨Ì  Éµ³µ¢, ´ §Ò¢ ¥³Ò³¨ ÔËË¥±É ³¨ ³´µ£µ±· É´µ£µ
· ¸¸¥Ö´¨Ö. ‚ · ¸¶µ²µ¦¥´´µ° ¤ ²¥¥ µ¡² ¸É¨ EXAFS Î Ð¥ ¢¸¥£µ ¤µ³¨´¨·ÊÕÉ
¶·µÍ¥¸¸Ò µ¤´µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö. �É  µ¡² ¸ÉÓ µ¡ÒÎ´µ ¶·µ¸É¨· ¥É¸Ö ¤µ
400÷2000 Ô‚ §  ±· °: ¢¥·Ì´¨° ¶·¥¤¥² µ£· ´¨Î¨¢ ¥É¸Ö ¢¥²¨Î¨´µ° µÉ´µÏ¥-
´¨Ö ¸¨£´ ²/ÏÊ³ ¨/¨²¨ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥³ ¤·Ê£µ£µ ±· Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö. �É³¥É¨³, ÎÉµ
É ±µ¥ ¤¥²¥´¨¥ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¸¶¥±É·  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ´  ¤¢¥ µ¡² ¸É¨ Ö¢²Ö¥É¸Ö
Î¨¸Éµ Ê¸²µ¢´Ò³, ¨ ¨´É¥·¢ ² ± ¦¤µ° ¨§ µ¡² ¸É¥° ³µ¦¥É ¨§³¥´ÖÉÓ¸Ö ¤²Ö · §-
²¨Î´ÒÌ ¸µ¥¤¨´¥´¨°. �µÔÉµ³Ê ¢ ¸µ¢·¥³¥´´µ° ²¨É¥· ÉÊ·¥ Î ¸Éµ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö
É¥·³¨´ ®Éµ´± Ö ¸É·Ê±ÉÊ·  ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¸¶¥±É·  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö¯ Å XAFS
(X-ray Absorption Fine Structure) ¤²Ö µ¡µ§´ Î¥´¨Ö ¢¸¥° µ¸Í¨²²¨·ÊÕÐ¥° ±µ³-
¶µ´¥´ÉÒ §  ±· ¥³ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö.

’µ´± Ö ¸É·Ê±ÉÊ·  §  ±· ¥³ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¢¶¥·¢Ò¥ ´ ¡²Õ¤ ² ¸Ó Ô±¸¶¥·¨-
³¥´É ²Ó´µ µ±µ²µ 70 ²¥É ´ § ¤ [2Ä8]. �¤´ ±µ ¡µ²¥¥ 40 ²¥É ¶µ´ ¤µ¡¨²µ¸Ó ¤²Ö
¥¥ ¨´É¥·¶·¥É Í¨¨. �¥·¢µ¥ É¥µ·¥É¨Î¥¸±µ¥ µ¡ÑÖ¸´¥´¨¥ ¶·¨·µ¤Ò XAFS, µ± § ¢-
Ï¥¥¸Ö ¢¶µ¸²¥¤¸É¢¨¨ ´¥¢¥·´Ò³, ¡Ò²µ ¶·¥¤²µ¦¥´µ ¢ 1931 £. [9] ¨ ¶·¥¤¶µ² £ ²µ
´ ²¨Î¨¥ ¢ ¸¨¸É¥³¥ ¤ ²Ó´¥£µ ¶µ·Ö¤± . ƒµ¤µ³ ¶µ§¦¥ ¡Ò²  ¢Ò¤¢¨´ÊÉ  É¥µ·¨Ö, ±µ-
Éµ· Ö ¡ §¨·µ¢ ² ¸Ó ´  µ¸´µ¢µ¶µ² £ ÕÐ¥° ·µ²¨ ¡²¨¦´¥£µ ¶µ·Ö¤±  [10]: µ´ 
µ¡ÑÖ¸´Ö²  XAFS ³µ¤Ê²ÖÍ¨¥° ¢µ²´µ¢µ° ËÊ´±Í¨¨ ±µ´¥Î´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ËµÉµ-
Ô²¥±É·µ´  ¶·¨ ¥£µ · ¸¸¥Ö´¨¨ ´  ¶µÉ¥´Í¨ ² Ì ¸µ¸¥¤´¨Ì  Éµ³µ¢. �ÉµÉ ¶µ¤Ìµ¤
¡Ò² · §¢¨É ¢¶µ¸²¥¤¸É¢¨¨ ¢ ·Ö¤¥ · ¡µÉ [11Ä15], µ´ Ö¢²Ö¥É¸Ö µ¸´µ¢µ° ¸µ¢·¥-
³¥´´µ£µ ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨Ö µ XAFS.

Šµ·¥´´µ° ¸± Îµ± ¢ · §¢¨É¨¨ ³¥Éµ¤  �‘� ¶·µ¨§µÏ¥² ¢ ´ Î ²¥ 70-Ì £µ-
¤µ¢, ±µ£¤  C °¥·¸, ˜É¥·´, ‹¨É² (Sayers, Stern, Lytle) [16] ¶µ± § ²¨, ÎÉµ
ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨¥ EXAFS-µ¸Í¨²²ÖÍ¨° ¤ ¥É ± ·É¨´Ê, ¡²¨§±ÊÕ ± ËÊ´±Í¨¨
· ¤¨ ²Ó´µ£µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö  Éµ³´µ° ¶²µÉ´µ¸É¨. �ÉµÉ  ·£Ê³¥´É ¡Ò² Ê¡¥¤¨-
É¥²Ó´Ò³ ¤²Ö ±·¨¸É ²²µ£· Ë¨Î¥¸±µ° ¶·¨·µ¤Ò ¨´Ëµ·³ Í¨¨, ¸µ¤¥·¦ Ð¥°¸Ö ¢
EXAFS-µ¸Í¨²²ÖÍ¨ÖÌ. ’ ±¦¥ ¡Ò²µ ¶µ± § ´µ, ÎÉµ ¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨Î¥¸±¨¥ ¨§³¥-
·¥´¨Ö ¢ · °µ´¥ XANES ¢ µ¡² ¸É¨ ³Ö£±µ£µ ·¥´É£¥´  (µÉ 300 Ô‚ ¤µ 10 ±ÔB)
¶µ§¢µ²ÖÕÉ ¶µ²ÊÎ¨ÉÓ ¸ Ìµ·µÏ¨³ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨³ · §·¥Ï¥´¨¥³ ¨´Ëµ·³ Í¨Õ µ
´¥§ ¶µ²´¥´´ÒÌ ¸µ¸ÉµÖ´¨ÖÌ ¢¡²¨§¨ Ê·µ¢´Ö ”¥·³¨ [17, 18]. �¥·¥Ìµ¤ ± ¨¸¶µ²Ó-
§µ¢ ´¨Õ ¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö (‘ˆ) ¢ ± Î¥¸É¢¥ ¨¸ÉµÎ´¨±  ´¥¶·¥·Ò¢´µ£µ
¸¶¥±É·  ¡Ò² ³µÐ´Ò³ ¶µ¡Ê¤¨É¥²Ó´Ò³ ³µÉ¨¢µ³ ¢ · §¢¨É¨¨ É¥Ì´¨±¨ EXAFS-
¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ¨ · §²¨Î´ÒÌ ¥£µ ¶·¨²µ¦¥´¨°. �Éµ ¸¢Ö§ ´µ ¸ É¥³, ÎÉµ Ö·±µ¸ÉÓ
¨¸ÉµÎ´¨±µ¢ ‘ˆ ´  ³´µ£µ ¶µ·Ö¤±µ¢ ¶·¥¢µ¸Ìµ¤¨É ·¥´É£¥´µ¢¸±¨¥ É·Ê¡±¨, ÎÉµ
¶µ§¢µ²Ö¥É ¶·µ¢µ¤¨ÉÓ ¨§³¥·¥´¨Ö EXAFS-¸¶¥±É·µ¢ ± ± ¶·¨ ´¨§±¨Ì ±µ´Í¥´-
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É· Í¨ÖÌ ¨¸¸²¥¤Ê¥³µ£µ Ô²¥³¥´É , É ± ¨ ¶·¨ ³ ²ÒÌ ¢·¥³¥´ Ì (¤µ ´¥¸±µ²Ó±¨Ì
³¨²²¨¸¥±Ê´¤) [19].

�¥·¢Ò¥ ¨¸ÉµÎ´¨±¨ ‘ˆ ¡Ò²¨ ¸µ§¤ ´Ò ´  ¡ §¥ ´ ±µ¶¨É¥²Ó´ÒÌ ±µ²¥Í
‚���-3 (�µ¸¸¨Ö, 1971), ADONE (ˆÉ ²¨Ö, 1979), �‘� (”· ´Í¨Ö, 1970) ¨
SPEAR (‘˜�, 1973) [20]. ‚ ´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¢¢¥¤¥´Ò ¢ Ô±¸¶²Ê É Í¨Õ ¨¸ÉµÎ-
´¨±¨ ‘ˆ É·¥ÉÓ¥£µ ¶µ±µ²¥´¨Ö: ESRF (”· ´Í¨Ö), ALS ¨ APS (‘˜�), ELET-
TRA (ˆÉ ²¨Ö) ¨ SPRING8 (Ÿ¶µ´¨Ö) ¸ Ö·±µ¸ÉÓÕ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¤µ ∼ 1019 ËµÉµ-
´µ¢. ‚¸¥£µ ¢ ³¨·¥ ËÊ´±Í¨µ´¨·ÊÕÉ ¡µ²¥¥ 50 ¨¸ÉµÎ´¨±µ¢ ¨ ¡µ²¥¥ 10 ´ Ìµ¤ÖÉ¸Ö
´  ¸É ¤¨¨ ¶·µ¥±É¨·µ¢ ´¨Ö [20]. ˆ¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥ ‘ˆ, µ¡² ¤ ÕÐ¥£µ ¢Ò¸µ±µ°
¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓÕ ¨ Ìµ·µÏµ ¢Ò· ¦¥´´µ° ²¨´¥°´µ° ¨²¨ Í¨·±Ê²Ö·´µ° ¶µ²Ö·¨-
§ Í¨¥°, µÉ±·Ò¢ ¥É Ê´¨± ²Ó´Ò¥ ¢µ§³µ¦´µ¸É¨ ¤²Ö ´ ÊÎ´ÒÌ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨°. ‚
Î ¸É´µ¸É¨, ¢ �‘� Ê¤ ²µ¸Ó · §¢¨ÉÓ ·Ö¤ ´µ¢ÒÌ ³¥Éµ¤¨± ¤²Ö ¨§ÊÎ¥´¨Ö  Éµ³´µ° ¨
Ô²¥±É·µ´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ· ± ± ¢ µ¡Ñ¥³¥, É ± ¨ ¢ ¶µ¢¥·Ì´µ¸É´ÒÌ ¸²µÖÌ · §²¨Î´µ°
Éµ²Ð¨´Ò:

• ³¥Éµ¤ Ë²Õµ·¥¸Í¥´É´µ° EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ (Fluorescence EXAFS Å
FEXAFS);

• ³¥Éµ¤Ò ¶µ¢¥·Ì´µ¸É´µ° EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ (Surface EXAFS Å
SEXAFS) ¶µ ¨§³¥·¥´¨Õ µ¦¥-Ô²¥±É·µ´µ¢, ¶µ²´µ£µ ²¨¡µ Î ¸É¨Î´µ£µ ¢Ò-
Ìµ¤  Ô²¥±É·µ´´µ£µ ËµÉµÉµ± , ¢ÒÌµ¤  ËµÉµ¸É¨³Ê²¨·µ¢ ´´µ° ¤¥¸µ·¡Í¨¨
¨µ´µ¢, ¶µ²´µ£µ ¢´¥Ï´¥£µ µÉ· ¦¥´¨Ö;

• ³¥Éµ¤ EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ µ¶É¨Î¥¸±µ° ²Õ³¨´¥¸Í¥´Í¨¨ (X-ray Ex-
cited Optical Luminescence Å XEOL);

• ³¥Éµ¤ ¨§³¥·¥´¨Ö Í¨·±Ê²Ö·´µ£µ ³ £´¨É´µ£µ ¤¨Ì·µ¨§³  (Circular Mag-
netic X-ray Dihroism Å CMXD), ¶·¨³¥´¨³Ò° ± ¨§ÊÎ¥´¨Õ ³ £´¨É´ÒÌ
¸¢µ°¸É¢ ³ É¥·¨ ²µ¢ [21];

• ³¥Éµ¤ EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ¶µ ¨§³¥·¥´¨Õ ¨´É¥´¸¨¢´µ¸É¨ ¡·Ô££µ¢¸±¨Ì
¶¨±µ¢ (Diffraction Anomalous Fine Structure Å DAFS).

�¸´µ¢´ Ö Í¥²Ó µ¡§µ·  Å ¶·¥¤¸É ¢¨ÉÓ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò¥ ¢µ§³µ¦´µ¸É¨
EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ¢ Ë¨§¨±¥ ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´ÒÌ ¸·¥¤ ¢ ¸¢Ö§¨ ¸ § ¶Ê¸-
±µ³ ¶·¨ ÊÎ ¸É¨¨ �ˆŸˆ Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ£µ ¸¶¥±É·µ³¥É·  ¤²Ö · ¡µÉÒ ´ 
¶ÊÎ±¥ ¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¢ ��– ®ŠÊ·Î Éµ¢¸±¨° ¨´¸É¨ÉÊÉ¯,   É ±¦¥
¢ ¸¢Ö§¨ ¸ ¶·µ£· ³³µ° ¸µ§¤ ´¨Ö ¢ �ˆŸˆ ¸¶¥Í¨ ²¨§¨·µ¢ ´´µ£µ ¨¸ÉµÎ´¨±  ‘ˆ
É·¥ÉÓ¥£µ ¶µ±µ²¥´¨Ö „�‹‘ˆ. ŒÒ ´¥ ± ¸ ²¨¸Ó · ¸¸³µÉ·¥´¨Ö ¡¨µ²µ£¨Î¥¸±µ£µ
 ¸¶¥±É  ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ³¥Éµ¤ ³¨  ¡¸µ·¡Í¨µ´´µ° ¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨, ¶µ¸±µ²Ó±Ê
¤ ´´Ò° µ¡§µ·, ¢ ¶¥·¢ÊÕ µÎ¥·¥¤Ó, ¶·¥¤´ §´ Î¥´ ¤²Ö · ¡µÉ ÕÐ¨Ì ¢ µ¡² ¸É¨
Ë¨§¨±¨ É¢¥·¤µ£µ É¥² .
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EXAFS-‘�…Š’��‚

�¥´É£¥´µ¢¸± Ö ¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö µ¸´µ¢ ´  ´  ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨¨
¶ ¤ ÕÐ¥£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¸ É¢¥·¤Ò³ É¥²µ³. �¸´µ¢´Ò¥ Ô²¥³¥´É ·´Ò¥ ¶·µÍ¥¸¸Ò,
¢µ§´¨± ÕÐ¨¥ ¶·¨ ¶·µÌµ¦¤¥´¨¨ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö Î¥·¥§ ¢¥Ð¥¸É¢µ, ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ´ 
·¨¸. 2. �´¨ ¶·¨¢µ¤ÖÉ ± Éµ³Ê, ÎÉµ ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ ¶·µÏ¥¤Ï¥£µ ¸±¢µ§Ó µ¡· §¥Í
·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö µ¸² ¡²Ö¥É¸Ö ¢ ¸µµÉ¢¥É¸É¢¨¨ ¸ Ô±¸¶µ´¥´Í¨ ²Ó´Ò³
§ ±µ´µ³ Ix = I0 exp (−µx). ŠµÔËË¨Í¨¥´É ¶µ£²µÐ¥´¨Ö µ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö · §-
²¨Î´Ò³¨ Ô²¥³¥´É ·´Ò³¨ ¶·µÍ¥¸¸ ³¨: ËµÉµÔ²¥±É·µ´´µ¥ ¶µ£²µÐ¥´¨¥, ±µ³¶-
Éµ´µ¢¸±µ¥ · ¸¸¥Ö´¨¥, Ê¶·Ê£µ¥ · ¸¸¥Ö´¨¥, ·µ¦¤¥´¨¥ ¶ · [22].

�¨¸. 2. �²¥³¥´É ·´Ò¥  ±ÉÒ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¸ ¢¥Ð¥¸É¢µ³

„²Ö ¤¨ ¶ §µ´  Ô´¥·£¨° ±¢ ´Éµ¢ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö �ω ¤µ 100 ±ÔB ³ ±¸¨³ ²Ó´µ¥
¸¥Î¥´¨¥ ¨³¥¥É ¶·µÍ¥¸¸ ËµÉµÔ²¥±É·µ´´µ£µ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö, ±µÉµ·Ò° ¸µ¶·µ¢µ¦¤ -
¥É¸Ö ¶µÖ¢²¥´¨¥³ ËµÉµÔ²¥±É·µ´  ¸ Ô´¥·£¨¥° E = �ω − E0, £¤¥ E0 Å Ô´¥·£¨Ö
¸¢Ö§¨ Ô²¥±É·µ´µ¢ ¢ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥³  Éµ³¥. �·¨ Ô´¥·£¨ÖÌ ¶ ¤ ÕÐ¨Ì ËµÉµ´µ¢
300 ÷ 30000 Ô‚ Ô´¥·£¨Ö ËµÉµÔ²¥±É·µ´µ¢ E = 1 ÷ 1000 Ô‚.

‚ ¶·µÍ¥¸¸¥ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ±¢ ´É   Éµ³µ³ ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ¢µ§-
¡Ê¦¤¥´¨¥, ¸´ÖÉ¨¥ ±µÉµ·µ£µ µ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö¥É¸Ö ¶ÊÉ¥³ ²¨¡µ ¨¸¶Ê¸± ´¨Ö ¤¨¸±·¥É-
´ÒÌ ±¢ ´Éµ¢ (Ë²Õµ·¥¸Í¥´Í¨Ö), ²¨¡µ ¢Ò·Ò¢ ´¨Ö ¨§  Éµ³  µ¦¥-Ô²¥±É·µ´µ¢ ¸
µ¶·¥¤¥²¥´´Ò³¨ Ô´¥·£¨Ö³¨, ±µÉµ·Ò¥ ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ Ê·µ¢´Ö³  Éµ³´µ° ¸¨¸É¥³Ò.
�  ·¨¸. 3 ¶µ± § ´  ¤¨ £· ³³  · ¸¶ ¤  ¢µ§¡Ê¦¤¥´´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö  Éµ³ . ‚¥·µ-
ÖÉ´µ¸ÉÓ · §´ÒÌ ± ´ ²µ¢ · ¸¶ ¤  (µ¦¥-¶·µÍ¥¸¸  ¨ Ë²Õµ·¥¸Í¥´Í¨¨) § ¢¨¸¨É µÉ
§ ·Ö¤  Ö¤·  ¨ ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ´  ·¨¸. 4 ¢ ¥¤¨´¨Í Ì Ï¨·¨´Ò Ê·µ¢´Ö (Ô‚) [23].
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�¨¸. 3. „¨ £· ³³  · ¸¶ ¤  ¢µ§¡Ê¦¤¥´´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö  Éµ³  [25], ¢µ§´¨± ÕÐ¥£µ ¶·¨
¶µ£²µÐ¥´¨¨ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ±¢ ´É 

˜¨·¨´Ò Ê·µ¢´¥° µ¶·¥¤¥²ÖÕÉ · §·¥Ï¥´¨¥ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ°  ¶¶ · ÉÊ·Ò,
´¥µ¡Ìµ¤¨³µ¥ ¤²Ö ¨Ì · §¤¥²¥´¨Ö.

�¨¸. 4. ‡ ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ Ï¨·¨´Ò Ê·µ¢´Ö
[25] ¤²Ö K-µ¡µ²µÎ±¨ µÉ § ·Ö¤  Ö¤· 

‘¥Î¥´¨¥ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ËµÉµ´µ¢  Éµ³µ³
σ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¢ ¤¨¶µ²Ó´µ³ ¶·¨¡²¨¦¥-
´¨¨ ¢¥·µÖÉ´µ¸ÉÓÕ ¶¥·¥Ìµ¤ : σ = 2π/�

Σ〈f |Ŵ |i〉2δ(Ef − Ei − �ω), Ŵ Å µ¶¥· -
Éµ· ¤¨¶µ²Ó´µ£µ ¶¥·¥Ìµ¤  ¶µ¤ ¤¥°¸É¢¨¥³
¶ ¤ ÕÐ¥£µ Ô²¥±É·µ³ £´¨É´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö,
±µÉµ·Ò° § ¶¨¸Ò¢ ¥É¸Ö ± ± Ŵ = er ·E, £¤¥
E Å ´ ¶·Ö¦¥´´µ¸ÉÓ Ô²¥±É·¨Î¥¸±µ£µ ¶µ²Ö
¢ ¶ ¤ ÕÐ¥° ¢µ²´¥, er Å ¤¨¶µ²Ó´Ò° ³µ-
³¥´É  Éµ³  [24], Ef ¨ Ei Å Ô´¥·£¨Ö  Éµ³ 
¢ ±µ´¥Î´µ³ ¨ ´ Î ²Ó´µ³ ¸µ¸ÉµÖ´¨ÖÌ ¸µµÉ-
¢¥É¸É¢¥´´µ.

…¸²¨ ¢¢¥¸É¨ ¢¥±Éµ· ¶µ²Ö·¨§ Í¨¨ ¶ -
¤ ÕÐ¥£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ε = E/|E|, Éµ ¸¥Î¥´¨¥
¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¤²Ö ¤¨¶µ²Ó´µ£µ ¨ ±¢ ¤·Ê¶µ²Ó-
´µ£µ ¶¥·¥Ìµ¤µ¢ ¡Ê¤¥É ¨³¥ÉÓ ¢¨¤ [24]:

¤¨¶µ²Ó´µ¥ ¶µ£²µÐ¥´¨¥:

σ(ω) = 4πα2
�ωΣ〈f |ε · r|i〉δ(Ef − Ei − �ω), (1)

±¢ ¤·Ê¶µ²Ó´µ¥ ¶·¨¡²¨¦¥´¨¥:

σ(ω) = 4πα2 1
4

�ωΣ〈f |(ε · r)(k · r)|i〉2δ(Ef − Ei − �ω). (2)
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ˆ§ ÔÉ¨Ì Ëµ·³Ê² ³µ¦´µ ¸¤¥² ÉÓ ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ ¢Ò¢µ¤Ò.
1. ‘¥²¥±É¨¢´µ¸ÉÓ ¢ ¢µ§¡Ê¦¤¥´¨¨, µ¶·¥¤¥²Ö¥³ Ö Ô´¥·£¨¥° ËµÉµ´µ¢ �ω.
2. „¨Ì·µ¨§³, µ¶·¥¤¥²Ö¥³Ò° µ¶¥· Éµ·µ³ ¤¨¶µ²Ó´µ£µ ¶¥·¥Ìµ¤  εr ¸ ±µ³-

¶µ´¥´É ³¨ εz ¨²¨ (εx − iεy)(εx + iεy).
3. �· ¢¨²  µÉ¡µ·  ∆l = ±1.
4. ‚²¨Ö´¨¥ ·¥² ±¸ Í¨¨ ±µ´¥Î´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ´  µ¡ÐÊÕ ¢¥·µÖÉ´µ¸ÉÓ ¶¥-

·¥Ìµ¤ .

�¨¸. 5. ‘Ì¥³  Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì Ê·µ¢´¥° ¨ ¸¥Î¥´¨¥ ËµÉµ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ´¥µ´  ¢ § ¢¨¸¨³µ¸É¨
µÉ Ô´¥·£¨¨ ±¢ ´Éµ¢ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö:  ) ¢ Ï¨·µ±µ³ ¸¶¥±É· ²Ó´µ³ ¤¨ ¶ §µ´¥;
¡) ¢¡²¨§¨ K-±· Ö; ¢) ¸Ì¥³  Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì Ê·µ¢´¥° ´¥µ´ 

�·¨ ¢µ§¡Ê¦¤¥´¨¨ ´¥°É· ²Ó´ÒÌ  Éµ³µ¢, ±µÉµ·Ò¥ ´¥ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢ÊÕÉ ¤·Ê£
¸ ¤·Ê£µ³, § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ ¸¥Î¥´¨Ö ¢µ§¡Ê¦¤¥´¨Ö µÉ Ô´¥·£¨¨ ¡Ê¤¥É µ¶·¥¤¥²ÖÉÓ¸Ö
¶· ¢¨²µ³ µÉ¡µ·  ¶µ µ·¡¨É ²Ó´µ³Ê ³µ³¥´ÉÊ ∆l = ±1 ¨ § ±µ´µ³ ¸µÌ· ´¥-
´¨Ö Ô´¥·£¨¨ δ(Ef − Ei − �ω). �  ·¨¸. 5 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò § ¢¨¸¨³µ¸É¨ ¸¥Î¥´¨Ö
ËµÉµ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ´¥µ´  µÉ Ô´¥·£¨¨ ±¢ ´Éµ¢ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö, ¤²Ö ±µ-
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�¨¸. 6. ‘Ì¥³  ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ËµÉµÔ²¥±É·µ´  ¸  Éµ³ ³¨ ¡²¨¦ °Ï¥£µ µ±·Ê¦¥´¨Ö: A Å
 Éµ³, ¶µ£²µÉ¨¢Ï¨° ·¥´É£¥´µ¢¸±¨° ±¢ ´É, B Å  Éµ³ ¡²¨¦ °Ï¥£µ µ±·Ê¦¥´¨Ö; a) ¸Ì¥³ 
Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì Ê·µ¢´¥° Ô²¥±É·µ´µ¢ ¢ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ° ·¥Ï¥É±¥ ¶·¨ · §´ÒÌ Ô´¥·-
£¨ÖÌ ¢µ§¡Ê¦¤¥´¨Ö, ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨Ì ¶·µÍ¥¸¸ ³ µ¤´µ±· É´µ£µ EXAFS- ¨ ³´µ£µ±· É-
´µ£µ XANES-· ¸¸¥Ö´¨Ö; ¡) ¢ÒÌµ¤ÖÐ Ö ¢µ²´ , ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ Ö ¸¢µ¡µ¤´µ³Ê Ô²¥±É·µ´Ê,
¨ ¨´É¥·Ë¥·¥´Í¨Ö ¢ÒÌµ¤ÖÐ¥° · ¸¸¥Ö´´µ° ¢µ²´Ò; ¢) § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ·¥´É£¥-
´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¶·¨ µÉ¸ÊÉ¸É¢¨¨ · ¸¸¥Ö´¨Ö ¸µ¸¥¤´¨³¨  Éµ³ ³¨ ¨ ¸ ÊÎ¥Éµ³ · ¸¸¥Ö-
´¨Ö
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Éµ·µ£µ ËÊ´±Í¨Ö ´ Î ²Ó´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö |i〉 = |1s22s22p6〉, ±µ´¥Î´µ¥ ¸µ¸ÉµÖ´¨¥
|f〉 = |1s′...np1〉 [25].

Š ± ¢¨¤´µ ¨§ ·¨¸. 5, ¸¥Î¥´¨¥ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¶µ²´µ¸ÉÓÕ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö Ô´¥·-
£¥É¨Î¥¸±¨³¨ Ê·µ¢´Ö³¨ ¨´¤¨¢¨¤Ê ²Ó´µ£µ  Éµ³ .

‚ ¸²ÊÎ ¥ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ËµÉµ´   Éµ³µ³, ¢¡²¨§¨ ±µÉµ·µ£µ ´ Ìµ¤ÖÉ¸Ö ¸µ¸¥¤-
´¨¥  Éµ³Ò, ± ·É¨´  ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö §´ Î¨É¥²Ó´µ Ê¸²µ¦´¨É¸Ö.

�  ·¨¸. 6 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ¸Ì¥³Ò, ¨²²Õ¸É·¨·ÊÕÐ¨¥ ¶·µÍ¥¸¸ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö
ËµÉµ´µ¢  Éµ³µ³ ¢ É¢¥·¤µ³ É¥²¥; ¶·¨ Ô´¥·£¨ÖÌ ËµÉµ´  ¡µ²ÓÏ¥ Ô´¥·£¨¨ ¸¢Ö§¨
Ô²¥±É·µ´  ¢  Éµ³¥ ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ¢µ§¡Ê¦¤¥´¨¥ Ô²¥±É·µ´  ¸ Ô´¥·£¨¥° E ¨ ¢µ²-
´µ¢Ò³ ¢¥±Éµ·µ³ k. �ÉµÉ Ô²¥±É·µ´ · ¸¸¥¨¢ ¥É¸Ö ´  ¶µÉ¥´Í¨ ² Ì  Éµ³µ¢ ¡²¨-
¦ °Ï¥£µ µ±·Ê¦¥´¨Ö (¢ Éµ³ Î¨¸²¥ ¨ ´  ¶µÉ¥´Í¨ ²¥ ¸ ³µ£µ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ
 Éµ³ ). �·¨ ³ ²ÒÌ Ô´¥·£¨ÖÌ ËµÉµÔ²¥±É·µ´µ¢ ¨, ¸µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ, ¡µ²ÓÏ¨Ì ¤²¨-
´ Ì ¢µ²´ ¤¥ �·µ°²Ö, ¸· ¢´¨³ÒÌ ¸ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö³¨ ³¥¦¤Ê  Éµ³ ³¨ ¢ ±·¨¸É ²²¨-
Î¥¸±µ° ·¥Ï¥É±¥ R0, ÎÉµ ¸µµÉ¢¥É¸É¢Ê¥É · °µ´Ê XANES, ¢±² ¤ ³´µ£µ±· É´ÒÌ
· ¸¸¥Ö´¨° µ¡ÒÎ´µ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ ¶·¥¢µ¸Ìµ¤¨É ¢±² ¤ µ¤´µ±· É´ÒÌ · ¸¸¥Ö´¨°.

�¨¸. 7. XANES-¸¶¥±É·Ò ¶µ¤ · §´Ò³¨
Ê£² ³¨ ¶ ¤¥´¨Ö ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥-
´¨Ö ± ¶²µ¸±µ¸É¨ ¶µ¢¥·Ì´µ¸É¨ ±·¨¸É ²² 
[25]

�·¨ ¡µ²ÓÏ¨Ì Ô´¥·£¨ÖÌ ËµÉµÔ²¥±É·µ-
´µ¢ ¤²¨´  ¢µ²´Ò ¤¥ �·µ°²Ö µÎ¥´Ó ³ ² ,
¨ ¶·µÍ¥¸¸Ò µ¤´µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö
µ¡ÒÎ´µ ¤µ³¨´¨·ÊÕÉ.

�¡² ¸ÉÓ ¸¶¥±É·  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¢¡²¨-
§¨ ±· Ö XANES ¸µ¤¥·¦¨É ¨´Ëµ·³ -
Í¨Õ µ¡ Ô²¥±É·µ´´µ³ ¸µ¸ÉµÖ´¨¨ ¶µ-
£²µÐ ÕÐ¥£µ  Éµ³  (¥£µ ¢ ²¥´É´µ¸É¨,
¶²µÉ´µ¸É¨ ¸¢µ¡µ¤´ÒÌ ¸µ¸ÉµÖ´¨°) [25,
26]. �  ·¨¸. 7 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò XANES-
¸¶¥±É·Ò [25], ¨§³¥·¥´´Ò¥ ¶µ¤ · §´Ò³¨
Ê£² ³¨ ¤²Ö Î¨¸ÉÒÌ ³¥É ²²µ¢, ¶µ·µÏ-
±µ¢ ¨ ³µ´µ±·¨¸É ²²µ¢. “£²µ¢ Ö § ¢¨¸¨-
³µ¸ÉÓ ¸¶¥±É·µ¢ µÉ· ¦ ¥É ÉµÉ Ë ±É, ÎÉµ
¶µ²Ö·¨§µ¢ ´´µ¥ ¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ¥ ¨§²Ê-
Î¥´¨¥ ´ Î¨´ ¥É ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢µ¢ ÉÓ ÔË-
Ë¥±É¨¢´µ ¸ Ô²¥±É·µ´ ³¨ · §´µ° ±µ´-
Ë¨£Ê· Í¨¨: ¶·¨ θ = 0◦ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨¥
ËµÉµ´µ¢ ¸ ³µ´µ±·¨¸É ²² ³¨ La2CuO4

¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ¢ ¶²µ¸±µ¸É¨ ( ¡) ¸ Ô²¥±-
É·µ´ ³¨, ¸¢Ö§ ´´Ò³¨ ¢ µ·¡¨É ²ÖÌ 4px, y. �Éµ³Ê ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ ¶¨±¨ M ,
N . „²Ö θ � 54◦ ¶µÖ¢²Ö¥É¸Ö ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨¥ ¸ Ô²¥±É·µ´ ³¨ µ·¡¨É ²¥° 4pz
(¶¥·¥Ìµ¤Ò BE).

Œµ¤¥²Ó EXAFS ¡ §¨·Ê¥É¸Ö ´  µ¶¨¸ ´¨¨ ¢¥·µÖÉ´µ¸É¥° ¶¥·¥Ìµ¤  ¨§ ´ -
Î ²Ó´µ£µ  Éµ³´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¢ ±µ´¥Î´µ¥ ¢µ§¡Ê¦¤¥´´µ¥ ¸µ¸ÉµÖ´¨¥, µ¶¨¸Ò-
¢ ¥³µ¥ ¢µ²´µ¢µ° ËÊ´±Í¨¥° ¸¢µ¡µ¤´µ£µ Ô²¥±É·µ´ , ¢µ§´¨± ÕÐ¥£µ ¢ ·¥§Ê²Ó-
É É¥ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ËµÉµ´  ¸ Ô´¥·£¨¥° �ω. ‚ · ³± Ì É¥µ·¨¨ · ¸¸¥Ö´¨Ö, ¥¸²¨
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¢¡²¨§¨ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ  Éµ³  ´ Ìµ¤¨É¸Ö ¸µ¸¥¤´¨°  Éµ³, Éµ ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É · ¸¸¥Ö-
´¨¥ Ô²¥±É·µ´  ´  ÔÉµ³  Éµ³¥. ‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ¢µ§´¨± ÕÉ ¤¢¥ ¢µ²´Ò Å ´ Î ²Ó´ Ö
¨ · ¸¸¥Ö´´ Ö, ±µÉµ·Ò¥ ¨´É¥·Ë¥·¨·ÊÕÉ ¤·Ê£ ¸ ¤·Ê£µ³. � §´µ¸ÉÓ Ë § µ¶·¥¤¥-
²Ö¥É¸Ö · ¸¸ÉµÖ´¨¥³ ³¥¦¤Ê  Éµ³ ³¨ ¨ ¢µ²´µ¢Ò³ ¢¥±Éµ·µ³ Ô²¥±É·µ´  K . � 
·¨¸. 6 ¸Ì¥³ É¨Î´µ ¶µ± § ´Ò ¢¸¥ µ¸´µ¢´Ò¥ ¶·µÍ¥¸¸Ò, ¶·µ¨¸Ìµ¤ÖÐ¨¥ ¶·¨ ¶µ-
£²µÐ¥´¨¨ ËµÉµ´  ¸ Ô´¥·£¨¥° �ω ¢ÒÏ¥ ¶µ·µ£  E0 ¢Ò·Ò¢ ´¨Ö ËµÉµÔ²¥±É·µ´ 
¢ É¢¥·¤µ³ É¥²¥. Š ± ¡Ò²µ ¸± § ´µ ¢ÒÏ¥, ¸¥Î¥´¨¥ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ËµÉµ´  ¸
 Éµ³µ³ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¢Ò· ¦¥´¨¥³ (1):

σ = |M |2Σ
∫

d3x|ϕiµ¸É(x)εrϕtf
|2δ(Ei − Ef,R − �ω + εf ), (3)

£¤¥ M = 〈ΨN−1
i |ΨN−1

f,R 〉 Å ³µ´µ¶µ²Ó´Ò° ³ É·¨Î´Ò° Ô²¥³¥´É ¶¥·¥Ìµ¤  ¨§
´ Î ²Ó´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ¨§ N − 1 Ô²¥±É·µ´µ¢, ¨¸±²ÕÎ Ö ¢µ§¡Ê¦¤¥´´Ò°
Ô²¥±É·µ´ ¸ Ô´¥·£¨¥° εf , ¢ ¸µ¸ÉµÖ´¨e ¸ ¶µ²´µ¸ÉÓÕ ·¥² ±¸¨·µ¢ ´´Ò³¨ N − 1
Ô²¥±É·µ´ ³¨.

‚ÒÎ¨¸²¥´¨¥ ¢µ²´µ¢µ° ËÊ´±Í¨¨ ±µ´¥Î´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö Ô²¥±É·µ´ , ¤¢¨¦Ê-
Ð¥£µ¸Ö ¢ ¶µÉ¥´Í¨ ²¥ µ¸É ¢Ï¨Ì¸Ö N − 1 Ô²¥±É·µ´µ¢ ¢ µ¸´µ¢´µ³ ¸µ¸ÉµÖ´¨¨,
¢±²ÕÎ ¥É ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨¥ ÔÉµ£µ Ô²¥±É·µ´  ¸ ¸µ¸¥¤´¨³¨  Éµ³ ³¨ ¸ ÊÎ¥Éµ³
µ¡· §µ¢ ¢Ï¨Ì¸Ö ¢ ± ´¸¨° ¢ µ¸Éµ¢¥.

�¡Ð¨° ¢¨¤ ¢µ²´µ¢µ° ËÊ´±Í¨¨ ¶·¥¤¸É ¢²¥´ ¢ ¶·¨¡²¨¦¥´¨¨ µ¤´µ±· É´µ£µ
· ¸¸¥Ö´¨Ö ¢ ¢¨¤¥

ϕεf
(x) = ϕ¶µ£²

ε (x) +
∑
Rj

ϕ· ¸
ε (x − Rj), (4)

£¤¥ ϕ¶µ£²
ε Å ¢µ²´µ¢ Ö ËÊ´±Í¨Ö ¸¢µ¡µ¤´µ£µ Ô²¥±É·µ´ , ¢µ§´¨± ÕÐ¥£µ ¶·¨ ¶µ-

£²µÐ¥´¨¨ ËµÉµ´ , ϕ· ¸
ε (x − Rj) Å ¢µ²´µ¢ Ö ËÊ´±Í¨Ö Ô²¥±É·µ´ , · ¸¸¥Ö´-

´µ£µ  Éµ³µ³, ´ Ìµ¤ÖÐ¨³¸Ö ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ Rj µÉ  Éµ³ , ¶µ£²µÉ¨¢Ï¥£µ ËµÉµ´.
�µ¤¸É ¢²ÖÖ (4) ¢ ¢Ò· ¦¥´¨¥ (3), ¶µ²ÊÎ¨³ ¸¥Î¥´¨¥ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ËµÉµ´  ¸
 Éµ³µ³ ¸ ÊÎ¥Éµ³ ¡²¨¦´¥£µ µ±·Ê¦¥´¨Ö:

σ(ω) = σ¶µ£²(ω)(1 + χ(ω)), (5)

£¤¥ σ¶µ£²(ω) Å ±² ¸¸¨Î¥¸±µ¥ ¸¥Î¥´¨¥ · ¸¸¥Ö´¨Ö ËµÉµ´ ; χ(ω) Å EXAFS-
³µ¤Ê²ÖÍ¨Ö  Éµ³´µ£µ ¸¥Î¥´¨Ö ¡²¨¦ °Ï¨³ µ±·Ê¦¥´¨¥³.

χ(ω) =
1

σ¶µ£²(ω)

∑
Rj

2Rj

∫
d3 xϕ∗

iµ¸É(x)εxϕ¶µ£²
εlm ×

×
∫

d3 x′ϕ∗
iµ¸É(x

′)εxϕ
· ¸
εlmRj

(x′), (6)

£¤¥ ϕ¶µ£²
εlm Å ¢µ²´µ¢ Ö ËÊ´±Í¨Ö, ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ Ö ¢Ò²¥É¥¢Ï¥³Ê ¨§  Éµ³  Ô²¥±-

É·µ´Ê ¸ Ô´¥·£¨¥° ε, ³µ³¥´Éµ³ l; ϕ· ¸
εlmRj

Å · ¸¸¥Ö´´ Ö ¢µ²´  µÉ ¸µ¸¥¤´¥£µ
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 Éµ³ , ´ Ìµ¤ÖÐ¥£µ¸Ö ¢ ÉµÎ±¥ Rj . Š¢ ´Éµ¢Ò¥ Î¨¸²  ¤²Ö ¢ÒÌµ¤ÖÐ¥° ¢µ²´Ò
µ¶·¥¤¥²ÖÕÉ¸Ö ¶· ¢¨² ³¨ µÉ¡µ·  ¤²Ö ¤¨¶µ²Ó´µ£µ ¶¥·¥Ìµ¤  l = 1 ¢ ¸²ÊÎ ¥ K-
¨ L1-µ¡µ²µÎ¥± ¶µ£²µÐ¥´¨Ö.

‚ EXAFS-· °µ´¥, £¤¥ ¢µ²´µ¢µ° ¢¥±Éµ· ËµÉµÔ²¥±É·µ´  ke ¡µ²ÓÏ¥, Î¥³

¢µ²´µ¢µ° ¢¥±Éµ·, µÉ¢¥Î ÕÐ¨° ¶¥·¢µ° §µ´¥ �·¨²²ÕÔ´  kd =
2π

d
, ke � kd

(·¨¸. 6), ¢µ²´µ¢ Ö ËÊ´±Í¨Ö · ¸¸¥Ö´´µ° ¢µ²´Ò ³µ¦¥É ¡ÒÉÓ ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ¢
 ¸¨³¶ÉµÉ¨Î¥¸±µ³ ¢¨¤¥ ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ |x − Rj | µÉ · ¸¸¥¨¢ ÕÐ¥£µ  Éµ³ :

ϕ· ¸¸
εlm(x) = ϕ¶µ£²

εlm(Rj) f(Ωk) ei|k|x e−µ(|Rj |+|x|) 1
|x| =

= Ylm(ΩRj ) ei(kRj+δ1) f(Ωk) ei|k|x e−µ(|Rj |+|x|) 1
|k|Rj |x|

, (7)

£¤¥ δ1 Å Ë §µ¢Ò° ¸¤¢¨£ ¢µ²´Ò ´  ¶µ£²µÐ ÕÐ¥³  Éµ³¥; Ωk Å É¥²¥¸´Ò°
Ê£µ² · ¸¸¥Ö´¨Ö ¶µ µÉ´µÏ¥´¨Õ ± · ¸¸¥¨¢ ÕÐ¥³Ê  Éµ³Ê; ΩRj (θ, ϕ) Å Ê£µ² ¶µ
µÉ´µÏ¥´¨Õ ± ¶·Ö³µ°, ¸µ¥¤¨´ÖÕÐ¥° ¶µ£²µÐ ÕÐ¨° ¨ · ¸¸¥¨¢ ÕÐ¨°  Éµ³Ò;
f(Ωk) Å ¤²¨´  · ¸¸¥Ö´¨Ö ¤²Ö Ê£²  Ωk.

‚ÒÎ¨¸²¥´¨e ³ É·¨Î´µ£µ Ô²¥³¥´É  χ(ω) ¤²Ö · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¶µ {Rj} ¶·µ-
¨¸Ìµ¤¨É ¶µ Ëµ·³Ê²¥:

χ(ω; {Rj}) =
∑

j

|εRj|
k|Rj |2

Im {f(π) e2ik|Rj | e2iδe} e−2µRj , (8)

f(π) Å  ³¶²¨ÉÊ¤  · ¸¸¥Ö´¨Ö ´ § ¤; f(π) =
∑
e′

e2iδe − 1
2ik

(2l′ + 1)(−1)l′ ;

Ô±¸¶µ´¥´É  e−µ(|Rj|+|x|) µ¶·¥¤¥²Ö¥É ¸·¥¤´ÕÕ ¤²¨´Ê ¸¢µ¡µ¤´µ£µ ¶·µ¡¥£  Ô²¥±-
É·µ´  ¢ ¢¥Ð¥¸É¢¥.

�µ¸±µ²Ó±Ê ¢ É¢¥·¤µ³ É¥²¥ µ±·Ê¦ ÕÐ¨¥  Éµ³Ò ¸µ¢¥·Ï ÕÉ É¥¶²µ¢Ò¥ ±µ-
²¥¡ ´¨Ö, Éµ ¢Ò· ¦¥´¨¥ ¤²Ö χ(ω; {Rj}) ¸²¥¤Ê¥É Ê¸·¥¤´¨ÉÓ ¶µ  ³¶²¨ÉÊ¤ ³ ±µ-
²¥¡ ´¨°, ÎÉµ ¤ ¥É¸Ö g(Rj)-· ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥³:

χ̄(ω) =
∑

j

∫
d3 Rjg(Rj)χ(ω; {Rj}). (9)

„²Ö ¶·µ¸Éµ£µ ±·¨¸É ²²  ÔÉµ Ê¸·¥¤´¥´¨¥ § ¢¨¸¨É µÉ µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ£µ ´ ¶· -
¢²¥´¨Ö ³¥¦¤Ê ¢¥±Éµ·µ³ ¶µ²Ö·¨§ Í¨¨ ε ¶ ¤ ÕÐ¥° ¢µ²´Ò ¨ µ¸ÓÕ ±·¨¸É ²² .

„²Ö ¶µ²¨±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ£µ µ¡· §Í  ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É Ê¸·¥¤´¥´¨¥ ¶µ ¢¸¥³ ´ -
¶· ¢²¥´¨Ö³ ¨ Éµ²Ó±µ ¢ ·¨ Í¨¨ ¢ |R| ¢ ¦´Ò ¶µ ¢¥²¨Î¨´¥.

� ¨¡µ²¥¥ ¶·µ¸É Ö  ¶¶·µ±¸¨³ Í¨Ö ¢ {Rj} Å £ Ê¸¸µ¢¸± Ö ¸ ¤¨¸¶¥·¸¨¥°
σ2. ‘·¥¤´¥¥ §´ Î¥´¨¥ EXAFS-Ë ±Éµ· :

χ̄(ω) =
∑

j

f(π)
k|R̄j |2

sin (2|k|Rj + ᾱ(k)) e−k2σ2
e−2µRj , (10)
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£¤¥ Ë §µ¢Ò° ¸¤¢¨£ α(k) É ±¦¥ § ¢¨¸¨É µÉ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò:

αj(k̄) =
(

2δe + arg f(π) − 2kσ2

Rj
− 2kµσ2

)
. (11)

Œ´µ¦¨É¥²Ó e−k2σ2
¢ (10), ¨§¢¥¸É´Ò° ± ± Ë ±Éµ· „¥¡ ÖÄ‚ ²²¥·  (DebyeÄ

Waller), ÊÎ¨ÉÒ¢ ¥É ¢±² ¤ ¸·¥¤´¥±¢ ¤· É¨Î´µ£µ µÉ±²µ´¥´¨Ö ³¥¦ Éµ³´µ£µ · ¸-
¸ÉµÖ´¨Ö µÉ ¸·¥¤´¥° ¢¥²¨Î¨´Ò ¶·¨ É¥¶²µ¢ÒÌ ±µ²¥¡ ´¨ÖÌ. �Ê¦´µ µÉ³¥É¨ÉÓ,
ÎÉµ ¶ · ³¥É· σ µÉ²¨Î¥´ µÉ ¸·¥¤´¥±¢ ¤· É¨Î´µ£µ  Éµ³´µ£µ µÉ±²µ´¥´¨Ö, ±µ-
Éµ·µ¥ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö ¢ ±µ··¥±Í¨¨ ¡·Ô££µ¢¸±µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö: ¶µ¸²¥¤´¨° µ¶·¥¤¥-
²Ö¥É ¸³¥Ð¥´¨¥  Éµ³  µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ ¸¢µ¥£µ ¶µ²µ¦¥´¨Ö · ¢´µ¢¥¸¨Ö, ¢ Éµ ¢·¥³Ö
± ± ¢ EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ¶ · ³¥É· σ Ì · ±É¥·¨§Ê¥É ¨§³¥´¥´¨¥ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö
¶µ£²µÉ¨É¥²ÓÄ· ¸¸¥¨¢ É¥²Ó Rj .

” §µ¢Ò° ¸¤¢¨£ δe, µ¶·¥¤¥²Ö¥³Ò° Í¥´É· ²Ó´Ò³  Éµ³µ³, § ¢¨¸¨É µÉ ±Ê²µ-
´µ¢¸±µ£µ ¶µÉ¥´Í¨ ²   Éµ³ , µ¶·¥¤¥²Ö¥³µ£µ ÔËË¥±É¨¢´Ò³ § ·Ö¤µ³ ¨µ´  ZÔË

[24]: δe = δ0
e + Z2

ÔË log
Rj/a¡

a¡k
, £¤¥ a¡ Å ¡µ·µ¢¸±¨° · ¤¨Ê¸.

”µ·³Ê²  EXAFS ¸ ÊÎ¥Éµ³ Éµ£µ, ÎÉµ  Éµ³Ò ¡²¨¦´¥£µ µ±·Ê¦¥´¨Ö µ¶¨¸Ò¢ -
ÕÉ¸Ö ËÊ´±Í¨¥° ¶ ·´ÒÌ ±µ··¥²ÖÍ¨° gj(r), r Å · ¸¸ÉµÖ´¨¥ µÉ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ
 Éµ³  ¤µ ¶·µ¡´µ£µ  Éµ³ , ³µ¦¥É ¡ÒÉÓ ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ¢ ¢¨¤¥

χ(k) =
∑

j

fj(πk)
k

∞∫
0

dr gj(r) sin (2krj + αj(k)) e−k2σ2
e−2µ(k)rj . (12)

�·¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¨ ÔÉµ° Ëµ·³Ê²Ò ¤µ²¦´Ò ¡ÒÉÓ ÊÎÉ¥´Ò ¤¢  £² ¢´ÒÌ Ë ±-
Éµ· , ¸¨²Ó´µ § ¢¨¸ÖÐ¨x µÉ ¨¸¸²¥¤Ê¥³µ£µ ¸µ¥¤¨´¥´¨Ö:

1) µÏ¨¡±¨, ¤µ¶Ê¸± ¥³Ò¥ ¢¸²¥¤¸É¢¨¥ ¶·¥´¥¡·¥¦¥´¨Ö ÔËË¥±É ³¨ ³´µ£µ-
±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö ¢µ§¡Ê¦¤¥´´µ£µ Ô²¥±É·µ´  ´   Éµ³´ÒÌ ¶µÉ¥´Í¨ ² Ì;

2) ¸É¥¶¥´Ó ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ£µ · §Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´¨Ö, µ¶·¥¤¥²Ö¥³ Ö ¶·¨·µ¤µ°
· ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö gj(r).

„²Ö ¤¨¸±·¥É´µ£µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö  Éµ³µ¢ · ¸¸¥¨¢ É¥²Ö Nj , Rj , £¤¥ Nj Å
Î¨¸²µ  Éµ³µ¢ ¢ j-° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·¥, Rj Å · ¸¸ÉµÖ´¨¥ ¤µ j-° ±µµ·-
¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò, ËÊ´±Í¨Ö EXAFS-· ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö χ(k) ¨³¥¥É ¢¨¤

χ(k) =
∑

Aj(k) sin (2kRj + ᾱj(k)), Aj(k) =
Nj

kR2
j

Fj(k) e−2k2σ2
, (13)

£¤¥ Fj(k) = f(k) e−2Rj/λ, λ Å ¸·¥¤´ÖÖ ¤²¨´  ¸¢µ¡µ¤´µ£µ ¶·µ¡¥£  Ô²¥±É·µ´µ¢.
” §  · ¸¸¥Ö´¨Ö:

ᾱj(k) = 2kRj + δj(k) + Θj(k),

£¤¥ δj(k) Å Ë §µ¢Ò° ¸¤¢¨£, µ¶·¥¤¥²Ö¥³Ò° § ·Ö¤µ³  Éµ³  · ¸¸¥¨¢ É¥²Ö; Θj Å
Ë §µ¢Ò° ¸¤¢¨£, ¢µ§´¨± ÕÐ¨° §  ¸Î¥É ±µ³¶²¥±¸´µ£µ §´ Î¥´¨Ö  ³¶²¨ÉÊ¤Ò · ¸-
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�¨¸. 8. ‡ ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ Ë §µ¢ÒÌ ¸¤¢¨£µ¢ µÉ ¢µ²-
´µ¢µ£µ Î¨¸²  k: a,¡) ¢¥²¨Î¨´Ò δi ¤²Ö Cu ¨
Pd, ¢) Θj ¤²Ö Cu ¨ Pd [27]

¸¥Ö´¨Ö Ô²¥±É·µ´µ¢ ´ § ¤: fj(k, π) =
|fj(k, π)| exp {iΘj(k)}.

�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ · ¸Î¥É  [27] ¢¥²¨-
Î¨´ δj ¨ Θj ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ´  ·¨¸. 8.

�³¶²¨ÉÊ¤  µ¡· É´µ£µ · ¸¸¥Ö-
´¨Ö f(k) ´ Ìµ¤¨É¸Ö  ´ ²µ£¨Î´Ò³
µ¡· §µ³, ¨¸Ìµ¤Ö ¨§ ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢
[27].

‡ ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ ¸·¥¤´¥° ¤²¨´Ò
¸¢µ¡µ¤´µ£µ ¶·µ¡¥£  λ ËµÉµÔ²¥±-
É·µ´  µÉ Ô´¥·£¨¨ E µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö

Ëµ·³Ê²µ° λ =
π

Γh(E)

(
2E

m

)1/2

,

£¤¥ Γh Å Ô´¥·£¥É¨Î¥¸± Ö Ï¨·¨´ 
¤Ò·µÎ´µ£µ Ê·µ¢´Ö. �É  ¢¥²¨-
Î¨´  µ¶·¥¤¥²Ö¥É ÔËË¥±É¨¢´µ¥ Î¨-
¸²µ ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´ÒÌ ¸Ë¥·, ±µÉµ-
·Ò¥ ¢¨¤´Ò ¶·¨ EXAFS-¶·µÍ¥¸¸¥.

�  ·¨¸. 9 ¶·¥¤¸É ¢²¥´  § ¢¨¸¨-
³µ¸ÉÓ λ µÉ Ô´¥·£¨¨ ËµÉµÔ²¥±É·µ´µ¢
¨§ [28].

�¡¸Ê¤¨³ É¥¶¥·Ó § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ
 ³¶²¨ÉÊ¤Ò µ¡· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö
f(k, π). ‚ Ëµ·³Ê²¥, µ¶¨¸Ò¢ ÕÐ¥°
³µ¤Ê²ÖÍ¨µ´´ÊÕ Î ¸ÉÓ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö
χ(ω), ËÊ´±Í¨Ö µ¡· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö
ËµÉµÔ²¥±É·µ´  ¡²¨§²¥¦ Ð¨³  Éµ-
³µ³ ¡Ê¤¥É § ¢¨¸¥ÉÓ µÉ ¥£µ ±Ê²µ-
´µ¢¸±µ£µ ¶µÉ¥´Í¨ ²  V· ¸f(π, k) =∫

d3rV· ¸(r) eikr . ˆ¸¶µ²Ó§ÊÖ ¢¥²¨-
Î¨´Ê ±Ê²µ´µ¢¸±µ£µ ¶µÉ¥´Í¨ ²  ¸
ÊÎ¥Éµ³ Ô±· ´¨·µ¢ ´¨Ö V· ¸(r) =
ZÔËe2(e−µr/r), ¶µ²ÊÎ¨³ ¢Ò· ¦¥-
´¨¥ ¤²Ö  ³¶²¨ÉÊ¤Ò · ¸¸¥Ö´¨Ö:

f(π, k) =
4πe2ZÔË

(µ2 + k2)
.

�  ·¨¸. 10 ¶µ± § ´  É¥µ·¥É¨Î¥¸± Ö § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ  ³¶²¨ÉÊ¤Ò µ¡· É´µ£µ · ¸-
¸¥Ö´¨Ö ¤²Ö · §´ÒÌ Ô²¥³¥´Éµ¢. ˆ§ ·¨¸Ê´±  ¢¨¤´µ, ÎÉµ f(π, k) ¡Ò¸É·µ ¶ ¤ ¥É ¢
§ ¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ ¨³¶Ê²Ó¸  Ô²¥±É·µ´  ¤²Ö  Éµ³µ¢ ¸ ³ ²Ò³ Z ¨ ¨³¥¥É ¡µ²ÓÏµ¥
§´ Î¥´¨¥ ¤²Ö  Éµ³µ¢ ¸ ¡µ²ÓÏ¨³ Z. �Éµ · §²¨Î¨¥ ¢  ³¶²¨ÉÊ¤ Ì · ¸¸¥Ö´¨Ö
³µ¦¥É ¸²Ê¦¨ÉÓ ¤²Ö · §¤¥²¥´¨Ö · §²¨Î´ÒÌ ¢±² ¤µ¢ ¢ EXAFS-¸¶¥±É·.
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’ ±¨³ µ¡· §µ³, ³Ò · ¸¸³µÉ·¥²¨ ¶·µÍ¥¸¸ Ëµ·³¨·µ¢ ´¨Ö Éµ´±µ° ¸É·Ê±-
ÉÊ·Ò ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¸¶¥±É·  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö, Ö¢²ÖÕÐ¥°¸Ö ·¥§Ê²ÓÉ Éµ³ ¨´É¥·-
Ë¥·¥´Í¨¨, ¢µ§´¨± ÕÐ¥° ¨§-§  · ¸¸¥Ö´¨Ö Ô²¥±É·µ´µ¢ ´   Éµ³ Ì ¡²¨¦ °Ï¥£µ
µ±·Ê¦¥´¨Ö. �·¨¢¥¤¥´´ Ö ¨´É¥·¶·¥É Í¨Ö ´ £²Ö¤´µ ¶µ¤É¢¥·¦¤ ¥É ²µ± ²Ó´ÊÕ
ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´µ¸ÉÓ ³¥Éµ¤  ¨ ¥£µ ¶·¨³¥´¨³µ¸ÉÓ ± ± ¤²Ö ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±¨Ì, É ± ¨
¤²Ö ´¥Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´´ÒÌ É¥².

”Ê·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨¥ EXAFS-ËÊ´±Í¨¨ χ(k) ¶µ§¢µ²Ö¥É µ¶·¥¤¥²¨ÉÓ ±¢ -
§¨· ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥ ¶²µÉ´µ¸É¨ ¢ ·¥ ²Ó´µ³ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥ F (R):

F (R) =
1
2π

kmax∫
kmin

W (k)χ(k) e2ikRdk,

£¤¥ kmin, kmax Å ³¨´¨³ ²Ó´µ¥ ¨ ³ ±¸¨³ ²Ó´µ¥ §´ Î¥´¨Ö ¨³¶Ê²Ó¸  ËµÉµÔ²¥±-

É·µ´µ¢ k =
√

2m

h2
(E − E0), µ¶·¥¤¥²Ö¥³µ£µ Ô´¥·£¨¥° ¶ ¤ ÕÐ¨Ì ËµÉµ´µ¢ E ¨

¢¥²¨Î¨´µ° ¶µ·µ£  ËµÉµÔ³¨¸¸¨¨ E0 ¨§ ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥£µ Ê·µ¢´Ö ¶µ£²µÐ Õ-
Ð¥£µ  Éµ³ . ”Ê´±Í¨Ö µ±´  W (k) (W (k) → 0 ¶·¨ k → ±∞) ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö ¤²Ö
Éµ£µ, ÎÉµ¡Ò · ¸¶·µ¸É· ´¨ÉÓ ¶·¥¤¥²Ò ¨´É¥£·¨·µ¢ ´¨Ö ¶µ k → ±∞, ´¥µ¡Ìµ¤¨-
³Ò¥ ¤²Ö ±µ··¥±É´µ£µ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨Ö.

�¨¸. 9. “´¨¢¥·¸ ²Ó´ Ö ±·¨¢ Ö ¸·¥¤´¥° ¤²¨´Ò ¸¢µ¡µ¤´µ£µ ¶·µ¡¥£  ËµÉµÔ²¥±É·µ´µ¢ λ ¢
§ ¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ ¨Ì Ô´¥·£¨¨ [28]

�¨¸. 10. ‡ ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ  ³¶²¨ÉÊ¤Ò µ¡· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö ËµÉµÔ²¥±É·µ´µ¢ ¤²Ö · §´ÒÌ
Ô²¥³¥´Éµ¢ [24]

�¡¸Ê¤¨³ É¥¶¥·Ó §´ Î¥´¨¥ Ë ±Éµ·  „¥¡ ÖÄ‚ ²²¥·  σ, ±µÉµ·Ò° ¢ ¸²ÊÎ ¥
EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ µ¶·¥¤¥²Ö¥É ¸·¥¤´¥¥ ±¢ ¤· É¨Î´µ¥ µÉ±²µ´¥´¨¥ · ¸¸Éµ-
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’ ¡²¨Í  1.

Z Œ ¸¸  Š·¨¸É ²² ‘É·Ê±ÉÊ·  ’¥³¶¥· ÉÊ·  u
1/2
x , 	A �µ¸ÉµÖ´´ Ö

 Éµ³  M „¥¡ Ö Θ(k), Š ·¥Ï¥É±¨, 	A

6 12,01 C ƒ“Š ( ²³ §) 2000 0,04 3,567
13 26,96 Al ƒ“Š 390 0,105 4,050
14 28,09 Si ƒ“Š 543 0,075 5,431
23 50,94 V O“Š 360 0,082 3,024
24 52,00 Cr O“Š 485 0,061 2,884
26 55,85 Fe O“Š 420 0,068 2,867
29 63,54 Cu ƒ“Š 315 0,084 3,615
32 72,59 Ge ƒ“Š ( ²³ §) 290 0,085 5,657
41 92,91 Ne O“Š 275 0,079 3,300
47 107,87 Ag ƒ“Š 215 0,093 4,086
74 183,85 W O“Š 310 0,050 3,116
79 196,97 Au ƒ“Š 170 0,087 4,078
82 207,19 Pb ƒ“Š 88 0,16 4,951

Ö´¨Ö ³¥¦¤Ê  Éµ³ ³¨ ¶µ£²µÉ¨É¥²Ö ¨ · ¸¸¥¨¢ É¥²Ö σ2 = 〈|Rab|ub − ua|〉, £¤¥
Rab Å ¢¥±Éµ· ¢¤µ²Ó  Éµ³µ¢ (a, b); ua, ub Å ¢¥±Éµ·Ò µÉ±²µ´¥´¨Ö ¶µ²µ¦¥´¨Ö
 Éµ³µ¢ a ¨ b µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ Í¥´É·  ±·¨¸É ²² . ˆ§ ÔÉµ£µ ¢Ò· ¦¥´¨Ö ¶µ²ÊÎ¨³
σ2 = 2u2

x − 2DCF , £¤¥ DCF = 〈uaub〉 Å ±µ··¥²ÖÍ¨µ´´ Ö ËÊ´±Í¨Ö µÉ-
±²µ´¥´¨Ö, §´ Î¥´¨Ö ±µÉµ·µ° ³µ¦´µ ´ °É¨ ¢ · ¡µÉ¥ [29]; µ´  µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö
¸É·Ê±ÉÊ·´Ò³¨ µ¸µ¡¥´´µ¸ÉÖ³¨ µ¡Ñ¥±É . ‘·¥¤´¥±¢ ¤· É¨Î´µ¥ µÉ±²µ´¥´¨¥ ux

§ ¢¨¸¨É µÉ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò T [24]:

u2
x =

3h2

kMΘ

{
Φ(Θ/T )

Θ/T
+

1
4

}
,

£¤¥ Θ Å ¤¥¡ ¥¢¸± Ö É¥³¶¥· ÉÊ· , Φ(Θ/T ) Å ¤¥¡ ¥¢¸± Ö ËÊ´±Í¨Ö:

Φ(x) =
1
4

x∫
0

y dy

exp {y} − 1
.

‚ ¶· ±É¨Î¥¸±¨Ì ¥¤¨´¨Í Ì u2
x (	A2

) µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö Ëµ·³Ê²µ°

u2
x =

439
MΘ

{
Φ(x)

x
+

1
4

}
(	A2).

‚ É ¡². 1 ¶·¨¢¥¤¥´Ò ¶ · ³¥É·Ò ±·¨¸É ²²µ¢ ¶·¨ ±µ³´ É´µ° É¥³¶¥· ÉÊ·¥
[30].

’¥¶²µ¢Ò¥ ±µ²¥¡ ´¨Ö µÉ¢¥É¸É¢¥´´Ò §  É¥³¶¥· ÉÊ·´ÊÕ § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ ¤¨Ë· -
£¨·µ¢ ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö. ˆ´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ ¤¨Ë· ±Í¨µ´´ÒÌ ³ ±¸¨³Ê³µ¢ Ê¡Ò¢ ¥É
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¶·¨ Ê¢¥²¨Î¥´¨¨ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò I = I0 exp {−2D}. „²Ö ·¥´É£¥´µ¢¸±µ° ¤¨Ë· ±-

Í¨¨ D =
1
3

u2
x

∆k2
, £¤¥ ∆k = 2π/λ sin θ Å ¢¥²¨Î¨´  ¶¥·¥¤ ´´µ£µ ¨³¶Ê²Ó¸ 

¶·¨ · ¸¸¥Ö´¨¨ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ±¢ ´É .
�  ·¨¸. 11 ¶µ± § ´Ò EXAFS-ËÊ´±Í¨¨ χ(k), ¨§³¥·¥´´Ò¥ ¶·¨ · §´ÒÌ

§´ Î¥´¨ÖÌ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò ´  LIII-±· Õ ·¥´¨Ö ¢ ¶µ²¨±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ³
ReO3 [31, 32]. ˆÌ ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨Ö F (r) ¶·¨¢¥¤¥´Ò ´  ·¨¸. 12, ´  ±µÉµ-
·µ³ Ìµ·µÏµ ¢¨¤´Ò ¶¨±¨, ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨¥ ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´Ò³ ¸Ë¥· ³ ¢µ±·Ê£
Í¥´É· ²Ó´µ£µ  Éµ³  ·¥´¨Ö. �Ê¦´µ µÉ³¥É¨ÉÓ ¶·¨´Í¨¶¨ ²Ó´µ¥ · §²¨Î¨¥ ³¥¦¤Ê
ËÊ·Ó¥-µ¡· §µ³ ËÊ´±Í¨¨ EXAFS F (r) ¨ ¨¸É¨´´µ° ¶ ·´µ° ±µ··¥²ÖÍ¨µ´´µ°
ËÊ´±Í¨¥° g(r) (¸³. (12)): ¶µ²µ¦¥´¨¥ ¨ Ëµ·³  ¶¨±µ¢ ËÊ´±Í¨¨ F (r) ¢¸¥£¤ 
¨¸± ¦¥´Ò ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥³ Ë §µ¢µ£µ ¸¤¢¨£  α(k) ¨  ³¶²¨ÉÊ¤´µ° ³µ¤Ê²ÖÍ¨¨ f(k).

�¨¸. 11. ’¥³¶¥· ÉÊ·´ Ö § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ EXAFS-¸¶¥±É·µ¢ χ(k)k2 LIII-±· Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö
·¥´¨Ö ¢ ReO3 [32]

�¨¸. 12. ’¥³¶¥· ÉÊ·´ Ö § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨Ö EXAFS-¸¶¥±É·µ¢ χ(k)k2

LIII-±· Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ·¥´¨Ö ¢ ReO3 [32]

Œ¥Éµ¤¨±   ´ ²¨§  EXAFS-¸¶¥±É·µ¢. Š ± Ê¦¥ ¡Ò²µ ¸± § ´µ, ¨´Ëµ·³ Í¨Ö
µ ²µ± ²Ó´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·¥ § ±²ÕÎ¥´  ¢ ¶·µÉÖ¦¥´´µ° Éµ´±µ° ¸É·Ê±ÉÊ·¥ ·¥´É£¥´µ¢-
¸±µ£µ ¸¶¥±É·  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö (EXAFS), ±µÉµ· Ö ¨³¥¥É µ¸Í¨²²¨·ÊÕÐ¨° Ì · ±-
É¥· ¨ · ¸¶µ²µ¦¥´  §  ±· ¥³ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö  Éµ³ . „¨ ¶ §µ´ Ô´¥·£¨°, ¢ ±µÉµ·µ³
´ ¡²Õ¤ ÕÉ¸Ö EXAFS-µ¸Í¨²²ÖÍ¨¨, µ¡ÒÎ´µ ¸µ¸É ¢²Ö¥É µ±µ²µ 400 ÷ 2000 Ô‚
§  ±· ¥³ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¨ µ£· ´¨Î¥´ § ÏÊ³²¥´´µ¸ÉÓÕ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ£µ ¸¨£-
´ ²  ¨/¨²¨ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥³ ¤·Ê£µ£µ ±· Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö. �¡Ð¨° ¶µ¤Ìµ¤ ±  ´ ²¨§Ê
EXAFS-¸¶¥±É·µ¢, · §¢¨ÉÒ° §  ¶µ¸²¥¤´¨¥ ¤¢  ¤¥¸ÖÉ¨²¥É¨Ö [27, 33Ä35], ¶·¥¤-
¶µ² £ ¥É ¨´É¥´¸¨¢´µ¥ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥ ¸µ¢·¥³¥´´ÒÌ ±µ³¶ÓÕÉ¥·µ¢ ¤²Ö ¶·µ¢¥¤¥-
´¨Ö ¢Ò¸µ±µ¸±µ·µ¸É´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¨ £· Ë¨Î¥¸±µ£µ ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨Ö ¶µ²ÊÎ ¥-
³ÒÌ ·¥§Ê²ÓÉ Éµ¢ ¢ ¨´É¥· ±É¨¢´µ³ ·¥¦¨³¥. „ ²¥¥ ¡Ê¤¥É ¤ ´µ ±· É±µ¥ µ¶¨¸ -
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´¨¥ ³¥Éµ¤¨±¨ µ¡· ¡µÉ±¨ EXAFS-¸¶¥±É·µ¢ ¸ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ ¶ ±¥É  ¶·µ£· ³³
EDA (Exafs Data Analysis), · §· ¡µÉ ´´µ£µ ¢ ˆ´¸É¨ÉÊÉ¥ Ë¨§¨±¨ É¢¥·¤µ£µ É¥² 
(�¨£ , ‹ É¢¨Ö) µ¤´¨³ ¨§ ¸µ ¢Éµ·µ¢ (�.Š.) ¢ É¥Î¥´¨¥ 1988Ä1998 ££. [36Ä38].

� ±¥É ¶·µ£· ³³ EDA ¶·¥¤´ §´ Î¥´ ¤²Ö ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö ´  ±µ³¶ÓÕÉ¥-
· Ì, ¸µ¢³¥¸É¨³ÒÌ ¸ IBM PC-AT ¨ · ¡µÉ ÕÐ¨Ì ¶µ¤ Ê¶· ¢²¥´¨¥³ µ¶¥· Í¨µ´-
´µ° ¸¨¸É¥³Ò MS-DOS. � ±¥É (¢¥·¸¨Ö 5.1) ¸µ¸Éµ¨É ¨§ ¢µ¸Ó³¨ ¨´É¥· ±É¨¢´ÒÌ
¶·µ£· ³³ (EDAFORM, EDAXANES, EDAEES, EDAFT, EDAFIT, EDARDF,
FTEST ¨ EDAPLOT), ¶µ²´µ¸ÉÓÕ ·¥ ²¨§ÊÕÐ¨Ì ± ± ¸É ´¤ ·É´ÊÕ ¶·µÍ¥¤Ê·Ê
µ¡· ¡µÉ±¨ ¨ · ¸Î¥É  EXAFS-¸¶¥±É·µ¢ [33Ä35], É ± ¨ ´¥±µÉµ·Ò¥ µ·¨£¨´ ²Ó-
´Ò¥ ¶µ¤Ìµ¤Ò, ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³Ò¥ ¶·¨ ¢Ò¤¥²¥´¨¨ ¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ EXAFS-¸µ¸É ¢-
²ÖÕÐ¥° [36Ä38]. � ±¥É ¨³¥¥É µÉ±·ÒÉÊÕ  ·Ì¨É¥±ÉÊ·Ê, ÎÉµ ¶µ§¢µ²Ö¥É ¥£µ ²¥£±µ
· ¸Ï¨·ÖÉÓ. ‘Ì¥³   ´ ²¨§  EXAFS-¸¶¥±É·µ¢, ·¥ ²¨§µ¢ ´´ Ö ¢ ¶ ±¥É¥ ¶·µ-
£· ³³ EDA, ¶µ± § ´  ´  ·¨¸. 13.

‘ ¶µ³µÐÓÕ ¶·µ£· ³³Ò EDAFORM · ¸¸Î¨ÉÒ¢ ¥É¸Ö ±µÔËË¨Í¨¥´É ·¥´É-
£¥´µ¢¸±µ£µ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö µ(E) ¶µ ¨§¢¥¸É´Ò³, Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ ¨§³¥·Ö¥³Ò³
¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÖ³ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¤µ (I0(E)) ¨ ¶µ¸²¥ (I(E)) ¢§ -
¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö ¸ µ¡· §Íµ³. �·¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¨ ´ ¨¡µ²¥¥ · ¸¶·µ¸É· ´¥´´µ°
³¥Éµ¤¨±¨ ¨§³¥·¥´¨Ö ´  ¶·µ¶Ê¸± ´¨¥ I0(E) ¨ I(E) ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ ¨´É¥´-
¸¨¢´µ¸ÉÖ³ ¶ ¤ ÕÐ¥£µ ´  µ¡· §¥Í ¨ ¶·µÏ¥¤Ï¥£µ ¸±¢µ§Ó ´¥£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö,  
±µÔËË¨Í¨¥´É ¶µ£²µÐ¥´¨Ö µ¡· §Í  Éµ²Ð¨´µ° x µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¢Ò· ¦¥´¨¥³
µ(E) = (1/x) ln [I0(E)/I(E)].

— ¸Éµ ¶· ±É¨Î¥¸±¨° ¨´É¥·¥¸ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É Ëµ·³  ±µÔËË¨Í¨¥´É  ¶µ£²µ-
Ð¥´¨Ö ¢ µ±µ²µ¶µ·µ£µ¢µ° µ¡² ¸É¨ (XANES). �É  Î ¸ÉÓ ¸¶¥±É·  ¢µ ³´µ£µ³
µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ²µ± ²Ó´µ° Ô²¥±É·µ´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·µ°, ¨ ¥¥  ´ ²¨§ ¶µ-¶·¥¦´¥³Ê
µ¸É ¥É¸Ö ¸²µ¦´µ° § ¤ Î¥°, É·¥¡ÊÕÐ¥° ¸¶¥Í¨ ²Ó´ÒÌ ¶µ¤Ìµ¤µ¢ (´ ¶·¨³¥·, ¸ ¨¸-
¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ É¥µ·¨¨ ¶µ²´µ£µ ³´µ£µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö (FMS Å Full Multiple
Scattering), ±¢ ´Éµ¢µ-Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ±² ¸É¥·´ÒÌ ¨²¨ §µ´´ÒÌ · ¸Î¥Éµ¢ [27, 34, 35,
39]). ˆÌ · ¸¸³µÉ·¥´¨¥ ¢ÒÌµ¤¨É §  · ³±¨ ¤ ´´µ° ¸É ÉÓ¨. ‚ ¶ ±¥É¥ ¶·µ£· ³³
EDA µÉ¸ÊÉ¸É¢Ê¥É ¢µ§³µ¦´µ¸ÉÓ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö XANES, µ¤´ ±µ ¶·µ£· ³³ 
EDAXANES ¶µ§¢µ²Ö¥É ¢Ò¤¥²¨ÉÓ ±µÔËË¨Í¨¥´É ¶µ£²µÐ¥´¨Ö µ(E) ¢ µ±µ²µ-
¶µ·µ£µ¢µ° µ¡² ¸É¨ ¨ ¶·µ¢¥¸É¨ ¥£µ ¤¨ËË¥·¥´Í¨ ²Ó´Ò°  ´ ²¨§, É.¥. · ¸cÎ¨-
É ÉÓ ¶¥·¢ÊÕ dµ(E)/dE ¨ ¢Éµ·ÊÕ d2µ(E)/dE2 ¶·µ¨§¢µ¤´Ò¥. �Éµ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ
Ê¶·µÐ ¥É ¶·µ¢¥¤¥´¨¥ ± Î¥¸É¢¥´´µ£µ  ´ ²¨§  XANES ¨ µ¶·¥¤¥²¥´¨¥ ÉµÎ´µ£µ
¶µ²µ¦¥´¨Ö ±· Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö, Î ¸Éµ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³µ£µ ¢ ± Î¥¸É¢¥ ´ Î ²  µÉ¸Î¥É 
±¨´¥É¨Î¥¸±µ° Ô´¥·£¨¨ ËµÉµÔ²¥±É·µ´µ¢ ¢ EXAFS-¸¶¥±É· Ì [27, 33Ä35].

‘²¥¤ÊÕÐ¨° Ï £  ´ ²¨§  ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¸¶¥±É·  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¸¢Ö§ ´ ¸ ¢Ò-
¤¥²¥´¨¥³ EXAFS-¸µ¸É ¢²ÖÕÐ¥° χ(k), µ¶·¥¤¥²Ö¥³µ° ¸²¥¤ÊÕÐ¨³ ¢Ò· ¦¥´¨¥³
[27, 33Ä35]:

χ(k) = (µ(k) − µ0(k) − µb(k))/µ0(k),

£¤¥ µb(k) Å ±µÔËË¨Í¨¥´É ¶µ£²µÐ¥´¨Ö, ¢µ§´¨± ÕÐ¨° ¢¸²¥¤¸É¢¨¥ ¢¸¥Ì ¶·µÍ¥¸-
¸µ¢, §  ¨¸±²ÕÎ¥´¨¥³ ËµÉµ¨µ´¨§ Í¨¨ ¨¸¸²¥¤Ê¥³µ° µ¡µ²µÎ±¨  Éµ³ ; µ0(k) Å



1316 �Š‘…��‚ ‚.‹. ˆ „�.

�¨¸. 13. ‘Ì¥³   ´ ²¨§  EXAFS-¸¶¥±É·µ¢, ·¥ ²¨§µ¢ ´´ Ö ¢ ¶ ±¥É¥ ¶·µ£· ³³
EDA [36Ä38]

±µÔËË¨Í¨¥´É ¶µ£²µÐ¥´¨Ö, ±µÉµ·Ò° ´ ¡²Õ¤ ²¸Ö ¡Ò ¢ ¸²ÊÎ ¥ µÉ¸ÊÉ¸É¢¨Ö ¸µ-
¸¥¤´¨Ì  Éµ³µ¢ µ±µ²µ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ; k = [(2me/�

2)(�ω − E0)]1/2 Å ³µ¤Ê²Ó
¢µ²´µ¢µ£µ ¢¥±Éµ·  ËµÉµÔ²¥±É·µ´ ; me Å ³ ¸¸  Ô²¥±É·µ´ ; � Å ¶µ¸ÉµÖ´´ Ö
�² ´± ; E Å Ô´¥·£¨Ö ¶ ¤ ÕÐ¨Ì ·¥´É£¥´µ¢¸±¨Ì ±¢ ´Éµ¢; E0 Å ¶µÉ¥´Í¨ ²
¨µ´¨§ Í¨¨ ¶·¨ ¶µ£²µÐ¥´¨¨ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ±¢ ´É .
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�¥µ¡Ìµ¤¨³µ µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ ¢ ´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¢ ³¨·¥ ¸ÊÐ¥¸É¢Ê¥É ´¥-
¸±µ²Ó±µ ¶·µ£· ³³, ¶µ§¢µ²ÖÕÐ¨Ì ¶·µ¢µ¤¨ÉÓ ab initio ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥ ¸¶¥±É· 
¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¡¥§ ¢Ò¤¥²¥´¨Ö EXAFS-¸¨£´ ² : EXCURVE [40, 41],
FEFF [42Ä45] ¨ GNXAS [46Ä49]. �¤´ ±µ ¢µ ³´µ£¨Ì ¶· ±É¨Î¥¸±¨Ì ¸²ÊÎ ÖÌ,
´ ¶·¨³¥·, ±µ£¤  ¶·¥¤¢ ·¨É¥²Ó´ Ö ¨´Ëµ·³ Í¨Ö µ ¸É·Ê±ÉÊ·¥ ¸µ¥¤¨´¥´¨Ö ¶µ²-
´µ¸ÉÓÕ ¨²¨ Î ¸É¨Î´µ µÉ¸ÊÉ¸É¢Ê¥É, ¨²¨ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò° ¸¨£´ ² Î ¸É¨Î´µ
¨¸± ¦¥´, ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥ ¢ÒÏ¥¶¥·¥Î¨¸²¥´´ÒÌ ¶·µ£· ³³ ¸¨²Ó´µ § É·Ê¤´¥´µ.
�µÔÉµ³Ê ¢ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥ · ¡µÉ EXAFS-¸µ¸É ¢²ÖÕÐ Ö ¢Ò¤¥²Ö¥É¸Ö ¨  ´ ²¨§¨·Ê-
¥É¸Ö µÉ¤¥²Ó´µ, ÎÉµ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ Ê¶·µÐ ¥É µ¡ÐÊÕ § ¤ ÎÊ. ‚ ¶ ±¥É¥ ¶·µ£· ³³
EDA ¢Ò¤¥²¥´¨¥ EXAFS-¸¨£´ ²  χ(k) ·¥ ²¨§µ¢ ´µ ¢ ¶·µ£· ³³¥ EDAEES ¶µ
µ·¨£¨´ ²Ó´µ° ³¥Éµ¤¨±¥ [36, 38], µ¸µ¡¥´´µ¸ÉÓ ±µÉµ·µ° § ±²ÕÎ ¥É¸Ö ¢ ´ Ìµ¦-
¤¥´¨¨ µ0(k) ¸ ¶µ³µÐÓÕ ¶µÔÉ ¶´µ° ¶·µÍ¥¤Ê·Ò, µ¶¨¸ ´´µ° ´¨¦¥. Š·¨É¥-
·¨¥³ ¶· ¢¨²Ó´µ¸É¨ ´ Ìµ¦¤¥´¨Ö ËÊ´±Í¨¨ µ0(k) ¸²Ê¦¨É µÉ¸ÊÉ¸É¢¨¥ ¢ EXAFS-
¸¨£´ ²¥ χ(k) ± ±¨Ì-²¨¡µ ¢±² ¤µ¢, ±·µ³¥ µ¸Í¨²²ÖÍ¨°, ¨³¥ÕÐ¨Ì ¸É·Ê±ÉÊ·´µ¥
¶·µ¨¸Ìµ¦¤¥´¨¥. �µÔÉµ³Ê µ0(k) ¨´µ£¤  ´ §Ò¢ ÕÉ ®´Ê²¥¢µ° ²¨´¨¥°¯ EXAFS-
¸¨£´ ² , É.¥. ²¨´¨¥°, µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ ±µÉµ·µ° · ¸¶µ² £ ¥É¸Ö µ¸Í¨²²¨·ÊÕÐ Ö
Éµ´± Ö ¸É·Ê±ÉÊ· . �¥µ¡Ìµ¤¨³µ µ¸µ¡µ µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ µÏ¨¡±¨ ¶·¨ µ¶·¥¤¥²¥´¨¨
µ0(k) ³µ£ÊÉ ¶·¨¢µ¤¨ÉÓ ± ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´Ò³ ¨¸± ¦¥´¨Ö³ ¸¨£´ ²  EXAFS  Éµ³µ¢
¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò ¨, É ±¨³ µ¡· §µ³, ± µÏ¨¡± ³ ¢ §´ Î¥´¨ÖÌ
¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¶ · ³¥É·µ¢.

�¨¸. 14. a) ”Ê´±Í¨Ö µI = µ1 − µI
0, ¶¥·¥¢¥¤¥´´ Ö ¢ k-¶·µ¸É· ´¸É¢µ ¨ Ê³´µ¦¥´´ Ö ´ 

±µÔËË¨Í¨¥´É kn, n = 1. ’ ±¦¥ ¶µ± § ´  ËÊ´±Í¨Ö µII
0 , Ö¢²ÖÕÐ Ö¸Ö ¢Éµ·µ° ¶µ¶· ¢±µ°

± µ0. ¡) �±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò° ·¥´É£¥´µ¢¸±¨° LIII-¸¶¥±É· ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ·¥´¨Ö ¢ ReO3

¤µ (µ) ¨ ¶µ¸²¥ (µ1) ¢ÒÎ¨É ´¨Ö ¢±² ¤  µb. ’ ±¦¥ ¶µ± § ´  ËÊ´±Í¨Ö µI
0, Ö¢²ÖÕÐ Ö¸Ö

¶¥·¢Ò³ ¶·¨¡²¨¦¥´¨¥³ ± µ0

‚´ Î ²¥ ±µÔËË¨Í¨¥´É ¶µ£²µÐ¥´¨Ö µb(E)  ¶¶·µ±¸¨³¨·Ê¥É¸Ö ³µ¤¨Ë¨Í¨-
·µ¢ ´´Ò³ ¶µ²¨´µ³µ³ ‚¨±Éµ·¨´  µb(E) = A + B/E3, ¶ · ³¥É·Ò A ¨ B ±µ-
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Éµ·µ£µ µ¶·¥¤¥²ÖÕÉ¸Ö ³¥Éµ¤µ³ ´ ¨³¥´ÓÏ¨Ì ±¢ ¤· Éµ¢ ¶µ ¶·¥¤±· ¥¢µ° Î ¸É¨
Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ£µ ±µÔËË¨Í¨¥´É  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö µ(E). �µ¸²¥ ÔÉµ£µ µb(E)
Ô±¸É· ¶µ²¨·Ê¥É¸Ö ´  ¢¥¸Ó ¤¨ ¶ §µ´ ¨ ¢ÒÎ¨É ¥É¸Ö ¨§ µ(E) (·¨¸. 14). ŠµÔË-
Ë¨Í¨¥´É µ1(E) = µ(E) − µb(E) ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö ´  ¶¥·¢µ³ ÔÉ ¶¥ µ¶·¥¤¥²¥-
´¨Ö ËÊ´±Í¨¨ µ0, ±µÉµ· Ö  ¶¶·µ±¸¨³¨·Ê¥É¸Ö ¶µ²¨´µ³µ³ m1-° ¸É¥¶¥´¨ µI

0(E)
(µ¡ÒÎ´µ §´ Î¥´¨¥ ¸É¥¶¥´¨ m1 ¢Ò¡¨· ¥É¸Ö ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ 1 ÷ 4) ¨ ¢ÒÎ¨É ¥É¸Ö
¨§ µ1(E) (·¨¸. 14). �µ¢ Ö ËÊ´±Í¨Ö µI(E) = µ1(E) − µI

0(E) ¶¥·¥¢µ¤¨É¸Ö ¢
k-¶·µ¸É· ´¸É¢µ ¨ Ê³´µ¦ ¥É¸Ö ´  ±µÔËË¨Í¨¥´É kn (§´ Î¥´¨¥ ¸É¥¶¥´¨ n ¢Ò-
¡¨· ¥É¸Ö · ¢´Ò³ ¨²¨ ¡µ²ÓÏ¥ Éµ£µ §´ Î¥´¨Ö, ±µÉµ·µ¥ ¶² ´¨·Ê¥É¸Ö ¨¸¶µ²Ó-
§µ¢ ÉÓ ¢ ¤ ²Ó´¥°Ï¥³ ËÊ·Ó¥- ´ ²¨§¥ ¨/¨²¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨; µ¡ÒÎ´µ n = 1, 2
¨²¨ 3). �  ¢Éµ·µ³ ÔÉ ¶¥ ¨Ð¥É¸Ö ËÊ´±Í¨Ö µII

0 (k), § ¤ ´´ Ö ¶µ²¨´µ³µ³ m2-°
¸É¥¶¥´¨ (µ¡ÒÎ´µ §´ Î¥´¨¥ ¸É¥¶¥´¨ m2 ¢Ò¡¨· ¥É¸Ö µÉ 0 ¤µ 9) ¨ Ö¢²ÖÕÐ Ö¸Ö
®´Ê²¥¢µ° ²¨´¨¥°¯ µI(k). �É  µ¶¥· Í¨Ö ¶µ§¢µ²Ö¥É ¸±µ··¥±É¨·µ¢ ÉÓ £·Ê¡Ò¥
µÏ¨¡±¨ ¢ ¶µ¢¥¤¥´¨¨ µI(E) ¶·¨ ¥¥ ¶¥·¥¢µ¤¥ ¢ k-¶·µ¸É· ´¸É¢µ ¨ Ê³´µ¦¥´¨¨
´  ±µÔËË¨Í¨¥´É kn. ’ ±¨³ µ¡· §µ³, µ¸´µ¢´ Ö ¨¤¥Ö ¶¥·¢ÒÌ ¤¢ÊÌ ÔÉ ¶µ¢ § -
±²ÕÎ ¥É¸Ö ¢ ¶µ²ÊÎ¥´¨¨ ËÊ´±Í¨¨ µII(k) = µI(k)− µII

0 (k), ±µÉµ· Ö ¤µ¸É ÉµÎ´µ

�¨¸. 15. a) ’·¥É¨° ÔÉ ¶ ´ Ìµ¦¤¥´¨Ö ®´Ê²¥¢µ° ²¨´¨¨¯ µ0(k). �µ± § ´a ËÊ´±Í¨Ö
µII = µI − µII

0 ¨ µIII
0 , ´ °¤¥´´ Ö ¸ ¶µ³µÐÓÕ ±Ê¡¨Î¥¸±µ£µ ¸£² ¦¨¢ ÕÐ¥£µ ¸¶² °´  ¨

Ö¢²ÖÕÐ Ö¸Ö É·¥ÉÓ¥° ¶µ¶· ¢±µ° ± µ0. ¡) ‘¶²µÏ´ Ö ²¨´¨Ö Å ¸¨£´ ² EXAFS, · ¸¸Î¨-
É ´´Ò° ¶µ Ëµ·³Ê²¥ χ(k) = (µ(k)−µ0(k)−µb(k))/µ0(k); ÏÉ·¨Ìµ¢ Ö ²¨´¨Ö Å ¸¨£´ ²
EXAFS, · ¸¸Î¨É ´´Ò° ¶µ Ëµ·³Ê²¥ χ(k) = (µ(k) − µI

0(k) − µb(k))/µI
0(k)

Ìµ·µÏµ µ¸Í¨²²¨·Ê¥É ¢µ±·Ê£ ´Ê²Ö. ’·¥É¨° ÔÉ ¶ ¸µ¸Éµ¨É ¢ ´ Ìµ¦¤¥´¨¨ ®´Ê²¥-
¢µ° ²¨´¨¨¯ µIII

0 (k) ËÊ´±Í¨¨ µII(k) ¸ ¶µ³µÐÓÕ ±Ê¡¨Î¥¸±µ£µ ¸£² ¦¨¢ ÕÐ¥£µ
¸¶² °´  (·¨¸. 15). �´ ¶µ§¢µ²Ö¥É ¸±µ³¶¥´¸¨·µ¢ ÉÓ ¢¸¥ µ¸É ¢Ï¨¥¸Ö ´¥ÉµÎ´µ¸É¨
®´Ê²¥¢µ° ²¨´¨¨¯. ‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ¨¸±µ³ Ö ËÊ´±Í¨Ö µ0 · ¢´  ¸Ê³³¥ µI

0, µII
0 ¨

µIII
0 . ‚²¨Ö´¨¥ ¶µ¶· ¢µ± µII ¨ µIII

0 ´  EXAFS-¸¨£´ ² ¶µ± § ´µ ´  ·¨¸. 15, a.
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�´µ µ¸µ¡¥´´µ § ³¥É´µ ´  ËÊ·Ó¥-µ¡· § Ì ¸¨£´ ²µ¢ EXAFS (·¨¸. 16): ´¥ÉµÎ´µ-
¸É¨ ¢ µ¶·¥¤¥²¥´¨¨ ËÊ´±Í¨¨ µ0 ¶·¨¢µ¤ÖÉ ± ¶µÖ¢²¥´¨Õ ¶¨±  ¢ µ¡² ¸É¨ ³ ²ÒÌ
· ¸¸ÉµÖ´¨° (R < 1 	A), ÎÉµ ³µ¦¥É ¨¸± ¦ ÉÓ ¸¨£´ ² ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ°
¸Ë¥·Ò (µ¸´µ¢´µ° ¶¨± ¢ · °µ´¥ 1,4 	A).

�¨¸. 16. ”Ê·Ó¥-µ¡· §Ò EXAFS-¸¨£´ ²µ¢ LIII-±· Ö ·¥´¨Ö ¢ ReO3 (a) ¨ K-±· Ö ³µ-
²¨¡¤¥´  ¢  ³µ·Ë´µ° ¶²¥´±¥ MoO3 (¡). ‚Ò¤¥²¥´¨¥ ¸¨£´ ²µ¢ EXAFS ¶·µ¢µ¤¨²µ¸Ó ¶µ
É·¥ÌÔÉ ¶´µ° ³¥Éµ¤¨±¥, µ¶¨¸ ´´µ° ¢ É¥±¸É¥ (µ0 = µI

0 + µII
0 + µIII

0 Å ¸¶²µÏ´ Ö ²¨´¨Ö),
¨ ¸É ´¤ ·É´µ° ³¥Éµ¤¨±¥ (µ0 = µI

0 Å ÏÉ·¨Ìµ¢ Ö ²¨´¨Ö)

‚Ò¤¥²¥´´Ò° ¸¨£´ ² EXAFS ¢ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥ ¶· ±É¨Î¥¸±¨Ì ¸²ÊÎ ¥¢ ¶µ¤¢¥·-
£ ¥É¸Ö ËÊ·Ó¥-Ë¨²ÓÉ· Í¨¨ (É.¥. ¶·Ö³µ³Ê ¨ µ¡· É´µ³Ê ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨Õ
¢ § ¤ ¢ ¥³ÒÌ ¨´É¥·¢ ² Ì k- ¨ R-¶·µ¸É· ´¸É¢ ) ¸ Í¥²ÓÕ · §¤¥²¥´¨Ö ¢±² ¤µ¢
µÉ¤¥²Ó´ÒÌ ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´ÒÌ ¸Ë¥·, ÎÉµ ¶µ§¢µ²Ö¥É ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ Ê¶·µ¸É¨ÉÓ ¥£µ
³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¥. ‚ ¶ ±¥É¥ ¶·µ£· ³³ EDA ¶·µÍ¥¤Ê·  ËÊ·Ó¥-Ë¨²ÓÉ· Í¨¨ ·¥ -
²¨§µ¢ ´  ¢ ¶·µ£· ³³¥ EDAFT [38]. —Éµ¡Ò ¶·¨ ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨¨ ¨§¡¥-
¦ ÉÓ ¨¸± ¦¥´¨Ö ¸¨£´ ²  EXAFS ¨§-§  ¥£µ µ£· ´¨Î¥´´µ¸É¨ ¢ k-¶·µ¸É· ´¸É¢¥,
¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö ËÊ´±Í¨Ö µ±´  W (k), ±µÉµ· Ö ¸£² ¦¨¢ ¥É µ¡·Ò¢¨¸ÉÊÕ Ëµ·³Ê
EXAFS-µ¸Í¨²²ÖÍ¨° ¶·¨ ´ ¨³¥´ÓÏ¥³ ¨ ´ ¨¡µ²ÓÏ¥³ §´ Î¥´¨ÖÌ ¢µ²´µ¢µ£µ ¢¥±-
Éµ·  k. �  ¶· ±É¨±¥ ¶·¨³¥´ÖÕÉ¸Ö ´¥¸±µ²Ó±µ É¨¶µ¢ ËÊ´±Í¨° µ±´  W (k): ¶·Ö-
³µÊ£µ²Ó´µ¥, •¥³³¨´£ , ƒ Ê¸¸ , Š °§¥· Ä�¥¸¸¥²Ö ¨ ¤·. [27, 33Ä35, 38]. �¶ÒÉ
¶µ± §Ò¢ ¥É, ÎÉµ ËÊ´±Í¨¨ µ±´  ƒ Ê¸¸  ¨ Š °§¥· Ä�¥¸¸¥²Ö ¢´µ¸ÖÉ ´ ¨³¥´ÓÏ¨¥
¨¸± ¦¥´¨Ö ¢ ¶·µÍ¥¤Ê·Ê ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨Ö [38]. �Ê¦´µ µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ ¶·¨
µ¡· É´µ³ ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨¨, ¶µ³¨³µ EXAFS-¸µ¸É ¢²ÖÕÐ¥° χ(k), É ±¦¥
¢ÒÎ¨¸²ÖÕÉ¸Ö ¥¥ ¶µ²´Ò¥  ³¶²¨ÉÊ¤  A(k) ¨ Ë §  Φ(k) (·¨¸. 13), ±µÉµ·Ò¥ ³µ-
£ÊÉ ¡ÒÉÓ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´Ò ¤²Ö · ¸Î¥É   ³¶²¨ÉÊ¤Ò F (k) ¨ Ë §Ò Ψ(k) µ¡· É´µ£µ
· ¸¸¥Ö´¨Ö ¶µ ¨§¢¥¸É´Ò³ ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò³ ¶ · ³¥É· ³ ¨²¨ ¤²Ö µ¶·¥¤¥²¥´¨Ö µÉ-
´µ¸¨É¥²Ó´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨° ¶µ¸²¥¤´¨Ì ¶µ ³¥Éµ¤Ê ¸· ¢´¥´¨Ö Ë § ¨ µÉ´µÏ¥´¨Ö
 ³¶²¨ÉÊ¤ [27, 33Ä35].
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‚¨¤ ËÊ·Ó¥-µ¡· §  EXAFS-¸¨£´ ²  (·¨¸. 16) ´ ¶µ³¨´ ¥É ¶ ·´ÊÕ ËÊ´±Í¨Õ
· ¤¨ ²Ó´µ£µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö (”��)  Éµ³µ¢, ÎÉµ ¨´µ£¤  ¶·¨¢µ¤¨É ± ¥£µ ´¥-
¢¥·´µ³Ê Éµ²±µ¢ ´¨Õ. ”Ê·Ó¥-µ¡· § ¶·¨´Í¨¶¨ ²Ó´µ µÉ²¨Î ¥É¸Ö µÉ ”�� É¥³,
ÎÉµ, ¢µ-¶¥·¢ÒÌ, ¸µ¤¥·¦¨É ¨´Ëµ·³ Í¨Õ ± ± µ ¶ ·´ÒÌ, É ± ¨ µ ³´µ£µ Éµ³´ÒÌ
ËÊ´±Í¨ÖÌ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö [47, 48, 50, 51]; ¢µ-¢Éµ·ÒÌ, ¶µ²µ¦¥´¨¥ ¶¨±µ¢ ´¥
¸µµÉ¢¥É¸É¢Ê¥É ·¥ ²Ó´Ò³ ³¥¦ Éµ³´Ò³ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö³ ¨§-§  ¸¤¢¨£  Ë § Ψ(k) ¢
·¥§Ê²ÓÉ É¥ µ¡· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö ËµÉµÔ²¥±É·µ´  ´   Éµ³ Ì [33Ä35]; ¢-É·¥ÉÓ¨Ì,
Ëµ·³  ¶¨±µ¢ ¨¸± ¦¥´  ¨§-§  ¢±² ¤  ´¥²¨´¥°´µ°  ³¶²¨ÉÊ¤Ò µ¡· É´µ£µ · ¸¸¥-
Ö´¨Ö F (k) [33Ä35]. �µ²¥¥ Éµ£µ, ´¥ ¢¸¥£¤  ± ¦¤Ò° ¶¨± ¸µµÉ¢¥É¸É¢Ê¥É µ¶·¥-
¤¥²¥´´µ° £·Ê¶¶¥  Éµ³µ¢. � ¶·¨³¥·, ¢ ¸²ÊÎ ¥ ÉÖ¦¥²ÒÌ Ô²¥³¥´Éµ¢ ¸²µ¦´Ò°
¢¨¤  ³¶²¨ÉÊ¤Ò ¨ Ë §Ò µ¡· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö ¶·¨¢µ¤¨É ± ¤¢Ê£µ·¡µ° Ëµ·³¥
¶¨±  ¢ ËÊ·Ó¥-µ¡· §¥,  ³¶²¨ÉÊ¤  £µ·¡µ¢ ±µÉµ·µ£µ ¸¨²Ó´µ § ¢¨¸¨É µÉ ¨´É¥·¢ ² 
ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨Ö [50]. ’ ±¨³ µ¡· §µ³, ËÊ·Ó¥-µ¡· § ³µ¦¥É ¤ ÉÓ Éµ²Ó±µ
µÎ¥´Ó ¶·¨¡²¨§¨É¥²Ó´µ¥ ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨¥ µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨¨  Éµ³µ¢ µ±·Ê¦¥´¨Ö ¢µ-
±·Ê£ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ Í¥´É· , ¨ ¥£µ ¶µ²´ Ö ¨´É¥·¶·¥É Í¨Ö ¢µ§³µ¦´  Éµ²Ó±µ ´ 
µ¸´µ¢¥ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨Ö [50, 52Ä55].

„²Ö µ¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¶ · ³¥É·µ¢ ¨§ ¢Ò¤¥²¥´´µ° ¸ ¶µ³µÐÓÕ
ËÊ·Ó¥-Ë¨²ÓÉ· Í¨¨ EXAFS-¸µ¸É ¢²ÖÕÐ¥° χ(k) ¢ ´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¸ÊÐ¥¸É¢Ê¥É
·Ö¤ ¶µ¤Ìµ¤µ¢, Ê¸¶¥Ì ¶·¨³¥´¥´¨Ö ±µÉµ·ÒÌ § ¢¨¸¨É µÉ ¤µ¶Ê¸É¨³µ¸É¨ ¨¸¶µ²Ó-
§Ê¥³ÒÌ ¶·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ ¶·¨¡²¨¦¥´¨°. �¡¸Ê¦¤ ¥³Ò¥ ¤ ²¥¥ ³¥Éµ¤Ò ·¥ -
²¨§µ¢ ´Ò ¢ ¶ ±¥É¥ ¶·µ£· ³³ EDA [36Ä38] ¨ ¶·¥¤´ §´ Î¥´Ò ¤²Ö  ´ ²¨§ 
EXAFS-¸¨£´ ²µ¢ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò. ˆÌ ¶·¨³¥´¨³µ¸ÉÓ ±  ´ -
²¨§Ê ¤ ²Ó´¨Ì ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´ÒÌ ¸Ë¥· µ£· ´¨Î¥´a ÔËË¥±É ³¨ ³´µ£µ±· É´µ£µ
· ¸¸¥Ö´¨Ö (�Œ�), ±µÉµ·Ò¥ µ¶·¥¤¥²ÖÕÉ¸Ö ¢±² ¤ ³¨ µÉ ³´µ£µ Éµ³´ÒÌ ËÊ´±Í¨°
· ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö.

•µ·µÏµ ¨§¢¥¸É´µ [50Ä52], ÎÉµ �Œ� ¢¸¥£¤  ¶·¨¸ÊÉ¸É¢ÊÕÉ §  ¶¥·¢Ò³ ¸É·Ê±-
ÉÊ·´Ò³ ¶¨±µ³ ¢ ËÊ·Ó¥-µ¡· §¥. ‚ ¸¨²Ó´µ ´¥Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ Ì µ¸´µ¢´µ°
¢±² ¤ ¢´µ¸ÖÉ �Œ� ¢ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·¥, ¢ Éµ ¢·¥³Ö ± ± ¢ Ê¶µ-
·Ö¤µÎ¥´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ Ì ³µ£ÊÉ ¤µ¶µ²´¨É¥²Ó´µ ´ ¡²Õ¤ ÉÓ¸Ö �Œ� ¢µ ¢Éµ·µ° ¨
¶µ¸²¥¤ÊÕÐ¨Ì ¸Ë¥· Ì. Ÿ·±¨³¨ ¶·¨³¥· ³¨ ¸¨¸É¥³, ¢ ±µÉµ·ÒÌ ¶·µÖ¢²ÖÕÉ¸Ö
�Œ�, ³µ£ÊÉ ¸²Ê¦¨ÉÓ ¸µ¥¤¨´¥´¨Ö ¸µ ¸É·Ê±ÉÊ·µ° ¶¥·µ¢¸±¨É  (ReO3, NaxWO3,
FeF3) ¨ ¢µ¤´Ò¥ · ¸É¢µ·Ò ´¥±µÉµ·ÒÌ ¶¥·¥Ìµ¤´ÒÌ Ô²¥³¥´Éµ¢ [50, 52, 55Ä59].
�¸µ¡¥´´µ¸ÉÓÕ ÔÉ¨Ì ¸¨¸É¥³ Ö¢²Ö¥É¸Ö ´ ²¨Î¨¥ ²¨´¥°´ÒÌ ¨²¨ ¡²¨§±¨Ì ± ²¨-
´¥°´Ò³  Éµ³´ÒÌ Í¥¶µÎ¥±, ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥ ±µÉµ·ÒÌ ¶·¨¢µ¤¨É ± Ê¸¨²¥´¨Õ �Œ�
¨§-§  É ± ´ §Ò¢ ¥³µ£µ ÔËË¥±É  Ëµ±Ê¸¨·µ¢±¨. �·¨·µ¤  ÔÉµ£µ ÔËË¥±É  ±·µ¥É¸Ö
¢  ´¨§µÉ·µ¶¨¨  Éµ³´µ°  ³¶²¨ÉÊ¤Ò · ¸¸¥Ö´¨Ö,   ¥£µ ¸ÊÉÓ ¸µ¸Éµ¨É ¢ §´ Î¨-
É¥²Ó´µ³ Ê¢¥²¨Î¥´¨¨  ³¶²¨ÉÊ¤Ò ËµÉµÔ²¥±É·µ´´µ° ¢µ²´Ò (¨, ¸µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ,
 ³¶²¨ÉÊ¤Ò EXAFS-µ¸Í¨²²ÖÍ¨°) ¶·¨ · ¸¸¥Ö´¨¨ ¢¶¥·¥¤ [50, 56].

Ab initio · ¸Î¥ÉÒ EXAFS LI- ¨ LIII-±· ¥¢ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ·¥´¨Ö ¢ ReO3 ³¥Éµ-
¤µ³ ³´µ£µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö [50,52] ¶µ± § ²¨, ÎÉµ ¢±² ¤Ò µÉ Œ� ¢ ²¨´¥°´ÒÌ
Í¥¶µÎ± Ì O-Re0-O ¨ Re0-O-Re (´Ê²¥¢µ° ¨´¤¥±¸ µ§´ Î ¥É ¶µ£²µÐ ÕÐ¨°  Éµ³)
µÎ¥´Ó ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´Ò ¨ ¢ §´ Î¨É¥²Ó´µ° ³¥·¥ µ¶·¥¤¥²ÖÕÉ ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ ¶¨±µ¢
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¢ ËÊ·Ó¥-µ¡· §¥, · ¸¶µ²µ¦¥´´ÒÌ, ¸µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ, ´  2,5 ¨ 3,5 	A (·¨¸. 16).
T ±¦¥ µ¡´ ·Ê¦¥´µ, ÎÉµ ¡µ²ÓÏ Ö  ³¶²¨ÉÊ¤  EXAFS-¸¨£´ ²  §  LII-±· ¥³ ¨
¥£µ ¡²¨§µ¸ÉÓ µÉ LI-±· Ö (E(LI − Re) − E(LII − Re) = 568 Ô‚) ¶·¨¢µ¤ÖÉ ±
¶¥·¥±·ÒÉ¨Õ LI ¨ LII EXAFS-µ¸Í¨²²ÖÍ¨° ¢ µ¡² ¸É¨ §  LI-±· ¥³. �´ ²µ£¨Î-
´ Ö ¸¨ÉÊ Í¨Ö É ±¦¥ ´ ¡²Õ¤ ² ¸Ó ¢ ´¥±µÉµ·ÒÌ µ±¸¨¤ Ì ¢µ²ÓË· ³  [56, 58].
�´ ²¨§ EXAFS-¸¶¥±É·  K-±· Ö ¦¥²¥§  ¢ FeF3, ¨³¥ÕÐ¥³ ·µ³¡µÔ¤·¨Î¥¸±¨
¨¸± ¦¥´´ÊÕ ReO3-¶µ¤µ¡´ÊÕ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê, ¶µ§¢µ²¨² µ¡´ ·Ê¦¨ÉÓ ¢±² ¤  Éµ³µ¢
¦¥²¥§ , ´ Ìµ¤ÖÐ¨Ì¸Ö ´  µÎ¥´Ó ¤ ²¥±µ³ · ¸¸ÉµÖ´¨¨ (7,5 	A) µÉ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ
 Éµ³ , ¢¨¤¨³Ò° ¡² £µ¤ ·Ö �Œ� [57, 58]. ‚ ÔÉµ³ ¸²ÊÎ ¥ Œ� ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É
¢  Éµ³´µ° Í¥¶µÎ±¥ Fe0-F-Fe-F-Fe, ¨ ÔËË¥±É ¶µ²ÊÎ¨² ´ §¢ ´¨¥ ¸Ê¶¥·Ëµ±Ê-
¸¨·µ¢±¨ [56].

‚ ´¥Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ Ì (¸É¥±² Ì [60],  ³µ·Ë´ÒÌ ¶²¥´± Ì [61Ä63],
· ¸É¢µ· Ì [55]) �Œ� ¢ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·¥ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¤µ³¨´¨-
·ÊÕÐ¨³¨. �·¨ µ±É Ô¤·¨Î¥¸±µ° ±µµ·¤¨´ Í¨¨ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ  Éµ³ , ± ± ¨ ¢
¶·¥¤Ò¤ÊÐ¥³ ¸²ÊÎ ¥, µ¸´µ¢´µ° ¢±² ¤ ¢´µ¸ÖÉ ¸¨£´ ²Ò ³´µ£µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö-
´¨Ö ¢ ¡²¨§±¨Ì ± ²¨´¥°´Ò³  Éµ³´ÒÌ Í¥¶µÎ± Ì O-W0-O, O-Mo0-O, O-Ir0-O
[31, 32] ¨ O-Zn0-O [55]. ‚±² ¤ �Œ� µÉ ¤ ²Ó´¨Ì ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´ÒÌ ¸Ë¥· £ -
¸¨É¸Ö ¨§-§  ¸É·Ê±ÉÊ·´µ° ¨ ¤¨´ ³¨Î¥¸±µ° ´¥Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´´µ¸É¨. �·¨³¥· · ¸Î¥É 
�Œ� ¤²Ö µ±É Ô¤·¨Î¥¸±µ£µ ±² ¸É¥·  Zn�6 ¶µ± § ´ ´  ·¨¸. 17. ‚¨¤´µ, ÎÉµ, ¶µ-
³¨³µ ¸¨£´ ²  µ¤´µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö SS1, § ³¥É´Ò° ¢±² ¤ ¢´µ¸ÖÉ ¸¨£´ ²Ò
¤¢Ê±· É´µ£µ (DS1 ¨ DS2) ¨ É·¥Ì±· É´µ£µ (TS1 ¨ TS4) · ¸¸¥Ö´¨Ö, ±µÉµ·Ò¥ µÉ-
¢¥É¸É¢¥´´Ò §  ¶µÖ¢²¥´¨¥ ¶¨±µ¢ ¢ ËÊ·Ó¥-µ¡· §¥ EXAFS-¸¨£´ ²  K-±· Ö Í¨´± 
¢ ¢µ¤´µ³ · ¸É¢µ·¥ [55].

�¨¸. 17. � ¸Î¥É ÔËË¥±Éµ¢ ³´µ£µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö ¢ µ±É Ô¤·¨Î¥¸±µ³ ±² ¸É¥·¥ ZnO6.
N Å ±µ²¨Î¥¸É¢µ µ¤¨´ ±µ¢ÒÌ É· ¥±Éµ·¨° · ¸¸¥Ö´¨Ö; R Å ¶µ²µ¢¨´  ¤²¨´Ò É· ¥±Éµ·¨¨
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’ ±¨³ µ¡· §µ³, ¢µ§³µ¦´µ¥ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥ ¢±² ¤µ¢ Œ� ¢ µ¡² ¸É¨ ¤ ²Ó´¨Ì
±µµ·¤¨´ Í¨µ´´ÒÌ ¸Ë¥· ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ Ê¸²µ¦´Ö¥É  ´ ²¨§ ¨Ì EXAFS-¸¨£´ ²µ¢.
�µÔÉµ³Ê ¢ ÔÉµ³ ¸²ÊÎ ¥ ±µ··¥±É´µ¥ ¶·¨³¥´¥´¨¥ ³¥Éµ¤¨±, µ¶¨¸ ´´ÒÌ ¤ ²¥¥,
É·¥¡Ê¥É ÉÐ É¥²Ó´µ° µÍ¥´±¨ ¢µ§³µ¦´ÒÌ µÏ¨¡µ±, ¸¢Ö§ ´´ÒÌ ¸ ¶·¥´¥¡·¥¦¥´¨¥³
�Œ�.

‘¨£´ ² EXAFS µÉ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ  Éµ³ 
¢ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥ ¸²ÊÎ ¥¢ ³µ¦¥É ¡ÒÉÓ ¨´É¥·¶·¥É¨·µ¢ ´ ¢ · ³± Ì Ëµ·³ ²¨§³ 
µ¤´µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö ¸Ë¥·¨Î¥¸±¨Ì ¢µ²´ [27, 33Ä35]. �¥¸³µÉ·Ö ´  ¤µ¸É -
ÉµÎ´ÊÕ ¶·µ¸ÉµÉÊ ÔÉµ° ³µ¤¥²¨, ¤µ ¸¨Ì ¶µ· ´¥ ¸ÊÐ¥¸É¢Ê¥É µ¤´µ§´ Î´µ° ¶·µÍ¥-
¤Ê·Ò  ´ ²¨§ , ¶µ§¢µ²ÖÕÐ¥° ¶µ²ÊÎ¨ÉÓ ¤µ¸Éµ¢¥·´ÊÕ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÊÕ ¨´Ëµ·³ Í¨Õ
µ ”�� ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò ¢ ¶·µ¨§¢µ²Ó´µ³ ¸µ¥¤¨´¥´¨¨.

‚ ´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¸ÊÐ¥¸É¢Ê¥É ´¥¸±µ²Ó±µ Ï¨·µ±µ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³ÒÌ ´  ¶· ±-
É¨±¥ ¶µ¤Ìµ¤µ¢ ±  ´ ²¨§Ê EXAFS-¸¨£´ ²µ¢: 1) £·Ê¶¶  ³µ¤¥²Ó´µ-§ ¢¨¸¨³ÒÌ
³¥Éµ¤µ¢, ¢ µ¸´µ¢¥ ±µÉµ·ÒÌ ²¥¦¨É ¶ · ³¥É·¨§ Í¨Ö ”�� ¢ ¢¨¤¥  ´ ²¨É¨Î¥-
¸±µ° ËÊ´±Í¨¨ (´ ¶·¨³¥·, ±·¨¢µ° ƒ Ê¸¸ ) [63, 64] ¨²¨ ±Ê³Ê²Ö´É´µ£µ · §²µ¦¥-
´¨Ö [65Ä68]; 2) £·Ê¶¶  ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³ÒÌ ³¥Éµ¤µ¢, ¶µ§¢µ²ÖÕÐ¨Ì ab initio
¢µ¸¸É ´µ¢²¥´¨¥ ”��, É ±¨Ì ± ± ³¥Éµ¤ ·¥£Ê²Ö·¨§ Í¨¨ [69Ä71], Œµ´É¥-Š ·²µ
(®freestyle¯) [72], µ¡· É´µ£µ Œµ´É¥-Š ·²µ [73] ¨ ´¥²¨´¥°´µ° µ¶É¨³¨§ Í¨¨ ¸
µ£· ´¨Î¥´¨Ö³¨ [36Ä38]; 3) ³¥Éµ¤ ®¸Ï¨¢ ´¨Ö¯ (®splice¯) [74, 75].

Œ¥Éµ¤ ¸Ï¨¢ ´¨Ö ¢Ò¤¥²¥´ µÉ¤¥²Ó´µ, É.±. ¢ ¥£µ µ¸´µ¢¥ ²¥¦¨É ³µ¤¥²Ó´µ-
´¥§ ¢¨¸¨³ Ö ¶·µÍ¥¤Ê·  ¨´¢¥·É¨·µ¢ ´¨Ö EXAFS-¸¨£´ ² , µ¤´ ±µ µ´ ¨¸¶µ²Ó-
§Ê¥É µ£· ´¨Î¥´´µ¥ ±Ê³Ê²Ö´É´µ¥ · §²µ¦¥´¨¥ ¤²Ö ¢µ¸¸É ´µ¢²¥´¨Ö ¸¨£´ ² 
EXAFS ¢ µ¡² ¸É¨ µÉ ´Ê²Ö ¤µ ´ ¨³¥´ÓÏ¥£µ §´ Î¥´¨Ö ¢µ²´µ¢µ£µ ¢¥±Éµ· , ¤µ-
¸ÉÊ¶´µ£µ ¨§ Ô±¸¶¥·¨³¥´É . ‚¸¥ É·¨ £·Ê¶¶Ò ³¥Éµ¤µ¢ ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ´  ·¨¸. 13
¨ ·¥ ²¨§µ¢ ´Ò ¢ ¶ ±¥É¥ ¶·µ£· ³³ EDA [36Ä38].

�¥·¢ Ö £·Ê¶¶  ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ¶·µ£· ³³µ° EDAFIT, ¨¸¶µ²Ó§ÊÕÐ¥° ¡Ò-
¸É·Ò°  ²£µ·¨É³ Ê¸²µ¢´µ° ´¥²¨´¥°´µ° µ¶É¨³¨§ Í¨¨ ¶µ ³¥Éµ¤Ê ´ ¨³¥´ÓÏ¨Ì
±¢ ¤· Éµ¢ [38, 38]. ‚ ¥¥ µ¸´µ¢¥ ²¥¦¨É ³´µ£µ±µ³¶µ´¥´É´ Ö £ Ê¸¸µ¢¸± Ö/±Ê³Ê-
²Ö´É´ Ö ³µ¤¥²Ó ¢ ¶·¨¡²¨¦¥´¨¨ µ¤´µ±· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö [27, 33Ä35]:

χ(k) =
∑

i

NiS
2
0

kR2
i

Fi(π, k, Ri) exp
[
−2σ2

i k2 +
2
3
C4ik

4 − 4
45

C6ik
6

]
×

× exp
[
− 2Ri

λ(k)

]
sin

[
2kRi −

4
3
C3ik

3 +
4
15

C5ik
5 + Ψi(π, k, Ri)

]
,

£¤¥ Ni Å ±µ²¨Î¥¸É¢µ  Éµ³µ¢ ¢ i-° £·Ê¶¶¥, · ¸¶µ²µ¦¥´´µ° ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ Ri

µÉ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ  Éµ³  ¸µ ¸·¥¤´¥±¢ ¤· É¨Î´Ò³ µÉ±²µ´¥´¨¥³ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö σi;
C3i, C4i, C5i ¨ C6i Å ±Ê³Ê²Ö´ÉÒ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö, ¶µ§¢µ²ÖÕÐ¨¥  ¶¶·µ±¸¨³¨-
·µ¢ ÉÓ ¢±² ¤ ÔËË¥±Éµ¢  ´£ ·³µ´¨Î¥¸±¨Ì ±µ²¥¡ ´¨° ¨/¨²¨ ´¥£ Ê¸¸µ¢¸±µ£µ ¡¥¸-
¶µ·Ö¤± ; Fi(π, k, Ri) Å  ³¶²¨ÉÊ¤  µ¡· É´µ£µ · ¸¸¥Ö´¨Ö  Éµ³ ³¨ i-° £·Ê¶¶Ò;
Ψi(π, k, Ri) = ψi(π, k, Ri)+2δl(k)−lπ Å Ë §µ¢Ò° ¸¤¢¨£, ¸µ¤¥·¦ Ð¨° ¢±² ¤Ò
µÉ ¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ 2δl(k) ¨ · ¸¸¥¨¢ ÕÐ¨Ì ψi(π, k, Ri)  Éµ³µ¢ (Ê£²µ¢µ° ³µ³¥´É
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ËµÉµÔ²¥±É·µ´  l = 1 ¢ ¸²ÊÎ ¥ K-, LI-±· ¥¢ ¨ 2 ¨²¨ 0 ¢ ¸²ÊÎ ¥ LII,III-±· ¥¢);
λ(k) Å ¤²¨´  ¸¢µ¡µ¤´µ£µ ¶·µ¡¥£  ËµÉµÔ²¥±É·µ´ ; S2

0 Å Ë ±Éµ·, Ì · ±É¥·¨§Ê-
ÕÐ¨° ¨§³¥´¥´¨¥ ¢µ²´µ¢µ° ËÊ´±Í¨¨ (n−1) Ô²¥±É·µ´µ¢ ¶·¨ ¢µ§¡Ê¦¤¥´¨¨ n-£µ
Ô²¥±É·µ´  (µ¡ÒÎ´µ S2

0 = 0,6÷0,95). ‘É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¶ · ³¥É·Ò ³µ¤¥²¨ (Ni, Ri,
σi, C3i, C4i, C5i ¨ C6i) Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¢ ·Ó¨·Ê¥³Ò³¨. �³¶²¨ÉÊ¤  Fi(π, k, Ri) ¨ Ë § 
Ψi(π, k, Ri) ³µ£ÊÉ ¡ÒÉÓ ¢§ÖÉÒ ¨§ É ¡²¨Í [76, 77], · ¸¸Î¨É ´Ò É¥µ·¥É¨Î¥¸±¨ ¸
¶µ³µÐÓÕ ¤µ¸ÉÊ¶´ÒÌ ¶·µ£· ³³ (EXCURVE [40, 41], FEFF [42Ä45], GNXAS
[46Ä49], MSCALC [78], MSXAS [79, 80]) ¨²¨ ¢Ò¤¥²¥´Ò ¨§ EXAFS-¸¶¥±É· 
ÔÉ ²µ´´µ£µ ¸µ¥¤¨´¥´¨Ö [81]. �µ¸²¥¤´¨¥ ¤¢  ¶µ¤Ìµ¤  Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¶·¥¤¶µÎÉ¨-
É¥²Ó´Ò³¨. � ¨²ÊÎÏ¨° ·¥§Ê²ÓÉ É ³µ¦¥É ¡ÒÉÓ ¤µ¸É¨£´ÊÉ ¶ÊÉ¥³ µ¶É¨³¨§ Í¨¨
É¥µ·¥É¨Î¥¸±¨ · ¸¸Î¨É ´´ÒÌ  ³¶²¨ÉÊ¤Ò ¨ Ë §Ò ¸ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ ÔÉ ²µ´´µ£µ
¸µ¥¤¨´¥´¨Ö, ÎÉµ ¶µ§¢µ²Ö¥É ¶µ²ÊÎ¨ÉÓ µ¤´µ¢·¥³¥´´µ ÉµÎ´Ò¥ ¨ ´¥§ ÏÊ³²¥´´Ò¥
ËÊ´±Í¨¨ Fi(π, k, Ri) ¨ Ψi(π, k, Ri). �¥µ¡Ìµ¤¨³µ µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ ¥¸²¨  ³¶²¨-
ÉÊ¤  ¨ Ë §  · ¸¸Î¨ÉÒ¢ ÕÉ¸Ö É¥µ·¥É¨Î¥¸±¨ ¸ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ ±µ³¶²¥±¸´µ£µ
µ¡³¥´´µ-±µ··¥²ÖÍ¨µ´´µ£µ ¶µÉ¥´Í¨ ²  (´ ¶·¨³¥·, É¨¶  •¥¤¨´ Ä‹Ê´¤±¢¨¸É 
[42, 78]), Éµ µ´¨  ¢Éµ³ É¨Î¥¸±¨ ¸µ¤¥·¦ É ¢±² ¤ ÔËË¥±Éµ¢, ¸¢Ö§ ´´ÒÌ ¸ ´¥-
Ê¶·Ê£¨³¨ ¶·µÍ¥¸¸ ³¨ · ¸¸¥Ö´¨Ö ËµÉµÔ²¥±É·µ´  ¨ µ¶·¥¤¥²ÖÕÐ¨Ì ¥£µ ¤²¨´Ê
¸¢µ¡µ¤´µ£µ ¶·µ¡¥£  λ(k). ‚ ÔÉµ³ ¸²ÊÎ ¥ ³´µ¦¨É¥²Ó exp [−2Ri/λ(k)] ¤µ²¦¥´
¡ÒÉÓ ¨¸±²ÕÎ¥´ ¨§ ³µ¤¥²¨. �¡² ¸ÉÓ ¶·¨³¥´¨³µ¸É¨ ¤ ´´µ° ³µ¤¥²¨ µ£· ´¨Î¥´ 
¸µ¥¤¨´¥´¨Ö³¨, ”�� ±µÉµ·ÒÌ ³µ£ÊÉ ¡ÒÉÓ · §²µ¦¥´Ò ´  ´¥¸±µ²Ó±µ £ Ê¸¸µ¢¸±¨Ì
¨²¨ £ Ê¸¸µ¶µ¤µ¡´ÒÌ ¶¨±µ¢.

Œ¥Éµ¤ ¸Ï¨¢ ´¨Ö (®splice¯) [74, 75] µ¸´µ¢ ´ ´  µ¶·¥¤¥²¥´¨¨ ”�� G(R)
¶ÊÉ¥³ ¨´¢¥·É¨·µ¢ ´¨Ö ¶·¨¢¥¤¥´´µ° EXAFS-ËÊ´±Í¨¨ χ′(k) ¸ ¶µ³µÐÓÕ ¶·µ-
Í¥¤Ê·Ò ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨Ö:

G(Ri) =
∫

χ′(k) exp (−2ikRi) dk,

£¤¥ χ′(k)=χ(k)kR2
i exp [iΨ(π, k, Ri)]/{S2

0F (π, k, Ri) exp [−2Ri/λ(k)]} ¨ ¨´-
É¥£·¨·µ¢ ´¨¥ ¶·µ¢µ¤¨É¸Ö µÉ ´Ê²Ö ¤µ ¡¥¸±µ´¥Î´µ¸É¨. ’a± ± ± Ô±¸¶¥·¨³¥´-
É ²Ó´Ò° ¸¨£´ ² EXAFS µ¡ÒÎ´µ § ¤ ´ ´  ¨´É¥·¢ ²¥ µÉ kmin > 0 ¤µ kmax ≈
10 ÷ 20 	A−1

, ¨ ¥£µ  ³¶²¨ÉÊ¤  § ÉÊÌ ¥É ¶·¨ Ê¢¥²¨Î¥´¨¨ §´ Î¥´¨Ö ¢µ²´µ¢µ£µ
¢¥±Éµ·  k, ¶·¨ ¨´É¥£·¨·µ¢ ´¨¨ ¶·¨´¨³ ¥É¸Ö χ(k > kmax) = 0. ‡´ Î¥´¨Ö
χ(k < kmin) ¨´É¥·¶µ²¨·ÊÕÉ¸Ö ´  µ¸´µ¢¥ ±Ê³Ê²Ö´É´µ° ³µ¤¥²¨, ¶ · ³¥É·Ò
±µÉµ·µ° ´ Ìµ¤ÖÉ¸Ö ¨§ ±·¨É¥·¨Ö ´ ¨²ÊÎÏ¥£µ ¸µ£² ¸¨Ö ¸ Ô±¸¶¥·¨³¥´Éµ³ ¢ ¨´-
É¥·¢ ²¥ µÉ kmin ¤µ kmax. ’µÎ´µ¸ÉÓ µ¶·¥¤¥²¥´¨Ö ”�� µ£· ´¨Î¨¢ ¥É¸Ö ¤¢Ê³Ö
Ë ±Éµ· ³¨:  ) ¤µ¶Ê¸É¨³µ¸ÉÓÕ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö ±Ê³Ê²Ö´É´µ£µ ¶·¨¡²¨¦¥´¨Ö ¢
µ¡² ¸É¨ 0 < k < kmin ¨ ¡) ¢¥²¨Î¨´µ° Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ£µ EXAFS-¸¨£´ ² 
¶·¨ k = kmax. „¥°¸É¢¨É¥²Ó´µ, ¥¸²¨ |χ(kmax)| � 0, Éµ£¤  µ¡·Ò¢ ËÊ´±Í¨¨
χ(k) ¶·¨ k = kmax ¶·¨¢µ¤¨É ± ¨¸± ¦¥´¨Õ ¨¸±µ³µ° ”�� ¶·¨ ¨´É¥£·¨·µ¢ -
´¨¨. �ÉµÉ ÔËË¥±É ¶µ± § ´ ´  ¶·¨³¥·¥ ³µ¤¥²Ó´µ° ”��, ¸µ¸ÉµÖÐ¥° ¨§ ¤¢ÊÌ
£ Ê¸¸µ¢¸±¨Ì ¶¨±µ¢ ¸ ¶ · ³¥É· ³¨ N1 = 2, R1 = 1,8 	A, σ1 = 0,05 	A, N2 = 1,
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R2 = 2,1 	A, σ2 = 0,06 	A ´  ·¨¸. 18. •µ·µÏµ ¢¨¤´µ, ÎÉµ ¶·¨ Ê³¥´ÓÏ¥´¨¨
¢¥·Ì´¥£µ ¶·¥¤¥²  ¨´É¥£·¨·µ¢ ´¨Ö kmax (ÎÉµ ¢ ¤ ´´µ³ ¸²ÊÎ ¥ Ô±¢¨¢ ²¥´É´µ

�¨¸. 18. ‚²¨Ö´¨¥ ¢¥·Ì´¥£µ ¤¨ ¶ -
§µ´  EXAFS-¸¨£´ ²  kmax ´  Ëµ·³Ê
ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´µ£µ · ¸¶·¥¤¥²¥-
´¨Ö (”��), ¶µ²ÊÎ¥´´µ° ¸ ¶µ³µÐÓÕ
³¥Éµ¤  ¸Ï¨¢ ´¨Ö (ÏÉ·¨Ìµ¢Ò¥ ²¨-
´¨¨) ¨ ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³µ£µ ³¥Éµ¤ 
(¸¶²µÏ´Ò¥ ²¨´¨¨). Œµ¤¥²Ó´ Ö ”��
¶µ± § ´  ÉµÎ± ³¨

Ê¢¥²¨Î¥´¨Õ  ³¶²¨ÉÊ¤Ò EXAFS-¸¨£´ ² 
¶·¨ k = kmax) · ¸Ìµ¦¤¥´¨¥ ³¥¦¤Ê ³µ-
¤¥²Ó´µ° ¨ ¶µ²ÊÎ ¥³µ° ”�� Ê¢¥²¨Î¨¢ -
¥É¸Ö. ‚ § ±²ÕÎ¥´¨¥ µÉ³¥É¨³, ÎÉµ ³¥Éµ¤
¸Ï¨¢ ´¨Ö ·¥ ²¨§Ê¥É¸Ö ¢ ¶ ±¥É¥ EDA ¸
¶µ³µÐÓÕ ¶·µ£· ³³ EDAFT ¨ EDAPLOT.

ƒ·Ê¶¶  ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³ÒÌ ³¥Éµ-
¤µ¢, ¶µ§¢µ²ÖÕÐ¨Ì ab initio ¢µ¸¸É ´µ¢²¥-
´¨¥ ”��, ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ¢ ¶ ±¥É¥ EDA
¶·µ£· ³³µ° ´¥²¨´¥°´µ° µ¶É¨³¨§ Í¨¨ ¸
µ£· ´¨Î¥´¨Ö³¨ EDARDF [36Ä38]. ‚ ¸²Ê-
Î ¥ ¶·µ¨§¢µ²Ó´µ° ”�� ¸¨£´ ² EXAFS
µ¶¨¸Ò¢ ¥É¸Ö ¢Ò· ¦¥´¨¥³ [82, 83]:

χ(k) = S2
0

∫
[G(R)/(kR2)]F (π, k, R)×

× sin [2kR + Ψ(π, k, R)] dR,

£¤¥ ”�� G(R) = 4πR2ρ0g(R) ¸µµÉ¢¥É-
¸É¢Ê¥É Î¨¸²Ê  Éµ³µ¢, ´ Ìµ¤ÖÐ¨Ì¸Ö ¢ ¸Ë¥-
·¨Î¥¸±µ³ ¸²µ¥ µÉ R ¤µ R + dR ¢µ±·Ê£
¶µ£²µÐ ÕÐ¥£µ  Éµ³ . �·µ¨§¢µ²Ó´ Ö ´ -
Î ²Ó´ Ö ”�� G(R) § ¤ ¥É¸Ö ¢ ¨´É¥·-
¢ ²¥ µÉ Rmin ¤µ Rmax ¸ Ï £µ³ ∆R �
1/(2kmax), ¨ ¨¸±µ³ Ö ”�� µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö

¸ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ ¨É¥· Í¨µ´´µ° ¶·µÍ¥¤Ê·Ò, ³¨´¨³¨§¨·ÊÕÐ¥° ¢¥²¨Î¨´Ê

S =
∑

k

[χ³µ¤(k) − χÔ±¸(k)]2

¸ ¤µ¶µ²´¨É¥²Ó´µ ´ ²µ¦¥´´Ò³¨ µ£· ´¨Î¥´¨Ö³¨:  ) G(R) � 0 ¨ ¡) Ëµ·³  G(R)
¤µ²¦´  ¡ÒÉÓ £² ¤±µ° ËÊ´±Í¨¥°. �·¨ ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ¸É¨ ³µ¦´µ ¢¢¥¸É¨ ¤µ¶µ²´¨-
É¥²Ó´µ¥ Ê¸²µ¢¨¥ ´  ¢¥²¨Î¨´Ê ¶²µÐ ¤¨ G(R) (É.¥. ´  µ¡Ð¥¥ ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ¥
Î¨¸²µ). ‚ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥ ¶· ±É¨Î¥¸±¨Ì ¸²ÊÎ ¥¢ ”�� ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ°
¸Ë¥·Ò Ê³¥´ÓÏ ¥É¸Ö ¤µ ´Ê²Ö ´  ±µ´Í Ì ¨´É¥·¢ ²  [Rmin; Rmax], ÎÉµ ¶µ§¢µ-
²Ö¥É ±µ··¥±É´µ ¶·µ¢¥¸É¨ ¨´É¥£·¨·µ¢ ´¨¥. �¥µ¡Ìµ¤¨³µ µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ ¤ ´´Ò°
³¥Éµ¤ ´¥ ¨³¥¥É µ£· ´¨Î¥´¨° ´  Ëµ·³Ê ”��.

„ ²¥¥ ¡Ê¤ÊÉ ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ´¥¸±µ²Ó±µ ¶·¨³¥·µ¢ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö · ¸¸³µ-
É·¥´´ÒÌ ¢ÒÏ¥ ³¥Éµ¤µ¢ ¤²Ö ¢µ¸¸É ´µ¢²¥´¨Ö ”�� ¢ ³µ¤¥²Ó´ÒÌ ¨ ·¥ ²Ó´ÒÌ
¸¨¸É¥³ Ì.



EXAFS-‘�…Š’��‘Š��ˆŸ �� �“—Š�• 1325

�  ·¨¸. 18 ¶µ± § ´Ò ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¶·¨³¥´¥´¨Ö ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³µ£µ ³¥-
Éµ¤  ¢ ¸· ¢´¥´¨¨ ¸ ³¥Éµ¤µ³ ¸Ï¨¢ ´¨Ö. •µ·µÏµ ¢¨¤´µ, ÎÉµ µ£· ´¨Î¥´´µ¸ÉÓ
EXAFS-¸¨£´ ²  §´ Î¨É¥²Ó´µ ¸² ¡¥¥ ¢²¨Ö¥É ´  ¶¥·¢Ò° ³¥Éµ¤. ” ±É¨Î¥¸±¨ µ´ 
¶·¨¢µ¤¨É ± ÊÏ¨·¥´¨Õ ¶¨±µ¢ ”��, ÎÉµ ¥¸É¥¸É¢¥´´Ò³ µ¡· §µ³ ¸¢Ö§ ´µ ¸ Ê³¥´Ó-
Ï¥´¨¥³ · §·¥Ï¥´¨Ö ¢ R-¶·µ¸É· ´¸É¢¥ ¨§-§  Ê±µ· Î¨¢ ´¨Ö EXAFS-¸¨£´ ² .

�¨¸. 19. ‘· ¢´¥´¨¥ · §²¨Î´ÒÌ ³¥Éµ¤µ¢ ´ Ìµ¦¤¥´¨Ö ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´µ£µ · ¸¶·¥¤¥-
²¥´¨Ö (”��) ¨§ EXAFS-¸¨£´ ²  ¤²Ö ¨³¥ÕÐ¨Ì · §´ÊÕ Ëµ·³Ê ”��. ’µÎ±¨ Å ³µ-
¤¥²Ó´ Ö ”��; ¢¥·Ì´¨¥ ¸¶²µÏ´Ò¥ ²¨´¨¨ Å £ Ê¸¸µ¢¸± Ö ³µ¤¥²Ó; ¸·¥¤´¨¥ ¸¶²µÏ´Ò¥
²¨´¨¨ Å ±Ê³Ê²Ö´É´ Ö ³µ¤¥²Ó; ´¨¦´¨¥ ¸¶²µÏ´Ò¥ ²¨´¨¨ Å ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³Ò°
³¥Éµ¤. —¨¸²  (%) ¶µ± §Ò¢ ÕÉ ¸µ£² ¸¨¥ ³¥¦¤Ê ¶µ²ÊÎ¥´´µ° ¨ ³µ¤¥²Ó´µ° ”��: ε =

100 %
Σ(”��· ¸Î¥É − ”��³µ¤)

2

Σ(”��³µ¤)2

‘· ¢´¥´¨¥ £ Ê¸¸µ¢¸±µ° ¨ ±Ê³Ê²Ö´É´µ° ³µ¤¥²¥° ¸ ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³Ò³
³¥Éµ¤µ³ ¶·¨¢¥¤¥´Ò ´  ·¨¸. 19. Œµ¤¥²Ó´Ò¥ ”�� ¡Ò²¨ ¢Ò¡· ´Ò É ±¨³ µ¡· -
§µ³, ÎÉµ¡Ò ¢µ¸¶·µ¨§¢¥¸É¨ Î ¸Éµ ¢¸É·¥Î ÕÐ¨¥¸Ö ¢ ·¥ ²Ó´ÒÌ ¸µ¥¤¨´¥´¨ÖÌ Ëµ·-
³Ò G(R): µ¤¨´µÎ´Ò° £ Ê¸¸µ¢¸±¨° ¶¨± (N = 1, R = 1,8 	A, N2 = 0,06 	A), ¤¢¥
´¥· §¤¥²¥´´Ò¥ £ Ê¸¸µ¢¸±¨¥ ²¨´¨¨ (N1 = 2, R1 = 1,8 	A, N2 = 1, R2 = 1,9 	A,
σ1 = σ2 = 0,06 	A), ¤¢  £ Ê¸¸µ¢¸±¨Ì ¶¨±  (N1 = 2, R1 = 1,8 	A, σ1 = 0,05 	A,
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N2 = 1, R2 = 2,1 	A, σ2 = 0,06 	A) ¨  ¸¨³³¥É·¨Î´ Ö ”��,  ´ ²µ£¨Î´ Ö
´ ¡²Õ¤ ¥³Ò³ ¢ ¸Ê¶¥·¨µ´´ÒÌ ³ É¥·¨ ² Ì. B É¥Ì ¸²ÊÎ ÖÌ, ±µ£¤  Ëµ·³  · ¸-
¶·¥¤¥²¥´¨Ö µÉ²¨Î ¥É¸Ö µÉ  ´ ²¨É¨Î¥¸±µ° ³µ¤¥²¨, ´ ¡²Õ¤ ÕÉ¸Ö · ¸Ìµ¦¤¥´¨Ö
¶µ ¶µ²µ¦¥´¨Õ, ¨´É¥´¸¨¢´µ¸É¨ ¨ Ï¨·¨´¥ ¶¨±µ¢ ”��: £ Ê¸¸µ¢¸± Ö ³µ¤¥²Ó ´¥
¢ ¸µ¸ÉµÖ´¨¨ µ¶¨¸ ÉÓ  ¸¨³³¥É·¨Î´ÊÕ ”��, ¢ Éµ ¢·¥³Ö ± ± ±Ê³Ê²Ö´É´ Ö ³µ-
¤¥²Ó ¶²µÌµ µ¶¨¸Ò¢ ¥É ¤¢ÊÌ£ Ê¸¸µ¢¸±¨¥ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö (¸³. ·¨¸. 36). ’µ²Ó±µ
³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³Ò° ³¥Éµ¤ ¶µ§¢µ²Ö¥É µ¤¨´ ±µ¢µ Ìµ·µÏµ ¢µ¸¶·µ¨§¢¥¸É¨ ¢¸¥
É¨¶Ò ”��.

�¨¸. 20. EXAFS-¸¨£´ ²Ò χ(k)k2 ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò Re ¢ ReO3 (LIII-
±· ° ·¥´¨Ö), W ¢ WO3 (LIII-±· ° ¢µ²ÓË· ³ ) ¨ Mo ¢ α-MoO3 (K-±· ° ³µ²¨¡¤¥´ ),
¶µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³Ò³ ³¥Éµ¤µ³ (¸¶²µÏ´Ò¥ ²¨´¨¨) ¢ ¸· ¢´¥´¨¨ ¸ Ô±¸¶¥-
·¨³¥´Éµ³ (ÏÉ·¨Ìµ¢Ò¥ ²¨´¨¨). ’ ±¦¥ ¶µ± § ´Ò ”�� G(R) ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ°
¸Ë¥·Ò, ¶µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ³¥Éµ¤µ³ ®¸Ï¨¢ ´¨Ö¯ (ÉµÎ±¨) ¨ ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³Ò³ ³¥Éµ¤µ³
(¸¶²µÏ´Ò¥ ²¨´¨¨) ¢ ¸· ¢´¥´¨¨ ¸ ”�� ¶µ ¤ ´´Ò³ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ° ¨ ´¥°É·µ´´µ° ¤¨-
Ë· ±Í¨¨ (ÏÉ·¨Ìµ¢Ò¥ ²¨´¨¨)
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�  ·¨¸. 20 ¶µ± § ´µ ¶·¨³¥´¥´¨¥ ³¥Éµ¤  ¸Ï¨¢ ´¨Ö ¨ ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨-
³µ£µ ¶µ¤Ìµ¤  ± É·¥³ ·¥ ²Ó´Ò³ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±¨³ ¸µ¥¤¨´¥´¨Ö³ Å É·¨µ±¸¨¤ ³
·¥´¨Ö, ¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´ . ‘É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¶¨±¨ ”��, ·¥±µ´¸É·Ê¨·µ¢ ´´ÒÌ
µ¡µ¨³¨ ³¥Éµ¤ ³¨, ¤µ¸É ÉµÎ´µ Ìµ·µÏµ ¸µ£² ¸ÊÕÉ¸Ö ³¥¦¤Ê ¸µ¡µ° ¨ ¸ ”��, ¶µ-
¸É·µ¥´´Ò³¨ ¶µ ¤ ´´Ò³ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ° ¨ ´¥°É·µ´´µ° ¤¨Ë· ±Í¨¨. �µ²¥¥ Éµ£µ,
¢ ¸²ÊÎ ¥ É·¨µ±¸¨¤  ¢µ²ÓË· ³  ¶µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ”�� ¶µ§¢µ²ÖÕÉ µ¤´µ§´ Î´µ · §²¨-
Î¨ÉÓ É·¨±²¨´´ÊÕ (tricl-WO3) ¨ ³µ´µ±²¨´´ÊÕ (m-WO3) ³µ¤¨Ë¨± Í¨¨, ±µÉµ-
·Ò¥ ³µ£ÊÉ ¸µ¸ÊÐ¥¸É¢µ¢ ÉÓ ¶·¨ ±µ³´ É´µ° É¥³¶¥· ÉÊ·¥ ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö Ô±¸¶¥·¨-
³¥´É . �¥µ¡Ìµ¤¨³µ É ±¦¥ µÉ³¥É¨ÉÓ ¨¸±²ÕÎ¨É¥²Ó´µ Ìµ·µÏ¥¥ ¸µ£² ¸¨¥ ³¥¦¤Ê
EXAFS-¸¨£´ ² ³¨ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò, ¶µ²ÊÎ¥´´Ò³¨ ¨§ Ô±¸¶¥-
·¨³¥´É ²Ó´ÒÌ ¤ ´´ÒÌ, ¨ ¸¨£´ ² ³¨, · ¸¸Î¨É ´´Ò³¨ ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³Ò³
³¥Éµ¤µ³. � ¡²Õ¤ ¥³Ò¥ ´  ·¨¸. 20 ´¥¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¶¨±¨ ¢ ”�� ¢ µ¡² ¸É¨ ³ ²ÒÌ
· ¸¸ÉµÖ´¨° µÉ· ¦ ÕÉ µÏ¨¡±¨ ¢ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´ÒÌ EXAFS-¸¨£´ ² Ì. ‡ ³¥-
É¨³, ÎÉµ ”��, ¶µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ³¥Éµ¤µ³ ¸Ï¨¢ ´¨Ö, ¨³¥ÕÉ µ¡² ¸É¨ ¸ µÉ·¨Í É¥²Ó-
´Ò³¨ §´ Î¥´¨Ö³¨, ¢µ§´¨± ÕÐ¨¥ ¶·¨ ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨¨ ¨§-§  ¸²¨Ï±µ³
±µ·µÉ±µ£µ ¨´É¥·¢ ²  Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ£µ ¸¶¥±É· .

�·¨ ³µ¤¥²¨·µ¢ ´¨¨ EXAFS-¸¨£´ ²µ¢ Î ¸Éµ ¢µ§´¨± ¥É ¶·µ¡²¥³  ´¥µ¤´µ-
§´ Î´µ° ¨´É¥·¶·¥É Í¨¨, ¸¢Ö§ ´´ Ö ¸ É¥³, ÎÉµ ´¥¸±µ²Ó±µ ³µ¤¥²¥° ¤ ÕÉ Ìµ·µ-
Ï¥¥ ¸µ£² ¸¨¥ ¸ Ô±¸¶¥·¨³¥´Éµ³. Š·µ³¥ Éµ£µ, ¶·¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¨ ³´µ£µ±µ³¶µ-
´¥´É´µ° £ Ê¸¸µ¢¸±µ° ¨²¨ ±Ê³Ê²Ö´É´µ° ³µ¤¥²¨ ¸Éµ¨É ¶·µ¡²¥³  ¢Ò¡µ·  ³¨´¨-
³ ²Ó´µ£µ Î¨¸²  ±µ³¶µ´¥´Éµ¢, ¶µ§¢µ²ÖÕÐ¨Ì  ¤¥±¢ É´µ µ¶¨¸ ÉÓ Ô±¸¶¥·¨³¥´-
É ²Ó´Ò° ¸¨£´ ². „²Ö ·¥Ï¥´¨Ö ÔÉ¨Ì ¢µ¶·µ¸µ¢ Ê¤µ¡´µ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ÉÓ ±·¨É¥·¨¨
� °±¢¨¸É  ¨ ”¨Ï¥·  [38, 84]. ’¥µ·¥³  � °±¢¨¸É  µ£· ´¨Î¨¢ ¥É ³ ±¸¨³ ²Ó-
´µ¥ ±µ²¨Î¥¸É¢µ ¶ · ³¥É·µ¢ ³µ¤¥²¨, ±µÉµ·µ¥ ³µ¦´µ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ÉÓ ¶·¨  ´ ²¨§¥
Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ£µ ¸¨£´ ² , § ¤ ´´µ£µ ¢ ¨´É¥·¢ ² Ì ∆k ¨ ∆R:

Mmax = (2∆k∆R)/π + 2.

� ¶·¨³¥·, ¢ ¸²ÊÎ ¥ EXAFS-¸¨£´ ²  ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò É·¨µ±-

¸¨¤  ·¥´¨Ö ∆k = 13−1 = 12 	A−1
(¸³. ·¨¸. 37) ¨ ∆R = 1,9−0,7 = 1,2 	A (¸³.

¨´É¥·¢ ² ¶¥·¢µ£µ ¶¨±  ´  ·¨¸. 16), Éµ£¤  Mmax ≈ 11. �Éµ Î¨¸²µ § ¢¥¤µ³µ
¡µ²ÓÏ¥, Î¥³ ·¥ ²Ó´µ¥ ±µ²¨Î¥¸É¢µ ¶ · ³¥É·µ¢ (É·¨: N , R, σ), ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ¥
¤²Ö µ¶¨¸ ´¨Ö ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò ·¥´¨Ö, ¸µ¸ÉµÖÐ¥° ¨§ Ï¥¸É¨
· ¢´µÊ¤ ²¥´´ÒÌ  Éµ³µ¢ ±¨¸²µ·µ¤ . �·¨³¥´¥´¨¥ ±·¨É¥·¨Ö ”¨Ï¥·  ¢ · ³± Ì
¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ£µ  ´ ²¨§  ¶µ§¢µ²Ö¥É ´ °É¨ ³µ¤¥²Ó ¸ ³¨´¨³ ²Ó´Ò³ ±µ²¨Î¥¸É¢µ³
¶ · ³¥É·µ¢, ±µÉµ· Ö Ê¤µ¢²¥É¢µ·Ö¥É Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³ ¤ ´´Ò³. �Ê¸ÉÓ ±µ²¨-
Î¥¸É¢µ ¶ · ³¥É·µ¢ ¤¢ÊÌ ³µ¤¥²¥° χ1(k) ¨ σ2(k) · ¢´µ M1 ¨ M2 (M2 > M1)
¸µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ, Éµ£¤  ¤¨¸¶¥·¸¨¨ D1 ¨ D2 · ¢´Ò

Dj = [Mmax/(n(Mmax − Mj))]
∑

i

[χ(ki) − χj(ki)]2, j = 1, 2, i = 1...n,

¨ ¸µ£² ¸´µ F0,95 %-±·¨É¥·¨Õ ”¨Ï¥·  ³µ¤¥²Ó χ2(k) ¶·¨´¨³ ¥É¸Ö, ±µ£¤ 
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D1/D2 > F0,95%. ‡´ Î¥´¨Ö ¢¥²¨Î¨´ F0,95 % § É ¡Ê²¨·µ¢ ´Ò [84]. ‚ ¶ ±¥É¥
EDA ¶·µÍ¥¤Ê·  ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ£µ  ´ ²¨§  ·¥ ²¨§µ¢ ´  ¢ ¶·µ£· ³³¥ FTEST.

�±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò¥ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö, ¨§²µ¦¥´´Ò¥ ¢ ¡µ²ÓÏµ³ Î¨¸²¥ · ¡µÉ,
¤ ÕÉ ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ Ê¸·¥¤´¥´´Ò¥ µÍ¥´±¨ ÉµÎ´µ¸É¨ ¤²Ö µ¸´µ¢´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ
¶ · ³¥É·µ¢ ¢ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·¥:

1) ³¥¦ Éµ³´Òe · ¸¸ÉµÖ´¨Ö Rj : ∆R ≈ 0,01 	A;

2) Î¨¸²o  Éµ³µ¢ N :
∆N

N
� 10 %;

3) Ë ±Éµ· „¥¡ ÖÄ‚ ²²¥· :
∆σ

σ
� 20 %.

„²Ö ¶µ¸²¥¤ÊÕÐ¨Ì ¸Ë¥· ÉµÎ´µ¸ÉÓ ·¥§±µ Ê³¥´ÓÏ ¥É¸Ö ¨ ¢µ ³´µ£µ³ µ¶·¥-
¤¥²Ö¥É¸Ö É¨¶µ³ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¨ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³Ò³¨ ¶·¨¡²¨¦¥´¨Ö³¨. ‚ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥
¸²ÊÎ ¥¢ EXAFS-ËÊ´±Í¨Ö ¤ ¥É ´ ¨¡µ²¥¥ ÉµÎ´µ¥ µ¶¨¸ ´¨¥ ³¨±·µ¸±µ¶¨Î¥¸±µ°
¸É·Ê±ÉÊ·Ò ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¢¡²¨§¨ ¶µ£²µÐ ÕÐ¨Ì  Éµ³µ¢ ¢ · -
¤¨Ê¸¥ ¤µ 4−6 	A ¨ ´¥ ¤ ²¥¥ 10−15 	A.

2. �‘��‚�›… ‘•…Œ› EXAFS-‘�…Š’��Œ…’��‚ �� �“—Š�•
‘ˆ�•��’�����ƒ� ˆ‡‹“—…�ˆŸ

� ¸¸³µÉ·¨³ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò¥ ¸Ì¥³Ò ¨§³¥·¥´¨Ö EXAFS-ËÊ´±Í¨¨, ¸¢Ö-
§ ´´Ò¥ ¸ Ë¨±¸ Í¨¥° · §´ÒÌ ± ´ ²µ¢ ¢µ§¡Ê¦¤¥´¨Ö É¢¥·¤µ£µ É¥²  ¶ ¤ ÕÐ¨³
·¥´É£¥´µ¢¸±¨³ ¨§²ÊÎ¥´¨¥³.

1. ˆ§³¥·¥´¨¥ ËÊ´±Í¨¨ ¶·µ¶Ê¸± ´¨Ö, ±µ£¤  ¨§³¥·Ö¥É¸Ö ¶µ²´Ò° ±µÔËË¨-
Í¨¥´É ¶·µ¶Ê¸± ´¨Ö ¨§²ÊÎ¥´¨Ö T (Eγ) ¨¸¸²¥¤Ê¥³Ò³ µ¡Ñ¥±Éµ³ Éµ²Ð¨´µ° Lx ¸
µ¶·¥¤¥²¥´´µ° Ô´¥·£¨¥° Eγ = �ω. �µ T (Eγ) ¢µ¸¸É ´ ¢²¨¢ ÕÉ § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ
±µÔËË¨Í¨¥´É  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö µ µÉ Ô´¥·£¨¨ ±¢ ´Éµ¢ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö:

Lxµ = ln
(

I0(Eγ)
I(Eγ)

)1/x

, £¤¥ I0(Eγ) Å ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¡¥§ µ¡· §Í ,

I(Eγ) Å ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¸ µ¡· §Íµ³. �  ·¨¸. 21 ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ¸Ì¥³ 
¨§³¥·¥´¨Ö EXAFS-¸¶¥±É·  ´  ¶·µ¶Ê¸± ´¨¥ [27].

2. �¶·¥¤¥²¥´¨¥ EXAFS-ËÊ´±Í¨¨ ¶µ ·¥£¨¸É· Í¨¨ ± ´ ²µ¢ · ¸¶ ¤  ¢µ§-
¡Ê¦¤¥´´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö, ¢µ§´¨± ÕÐ¥£µ ¶·¨ ¶µ£²µÐ¥´¨¨ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ±¢ ´É 
(Ë²Õµ·¥¸Í¥´Í¨Ö, ¢ÒÌµ¤ ¢Éµ·¨Î´ÒÌ Ô²¥±É·µ´µ¢, µ¶É¨Î¥¸± Ö ²Õ³¨´¥¸Í¥´Í¨Ö).

„²Ö ¨§³¥·¥´¨° EXAFS-ËÊ´±Í¨¨ ¢ ·¥¦¨³¥ ®´  ¶·µ¶Ê¸± ´¨¥¯ ÉµÎ´µ¸ÉÓ
µ¶·¥¤¥²¥´¨Ö ±µÔËË¨Í¨¥´É  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö µx µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¢Ò· ¦¥´¨¥³:

(∆µx)2 =
3,223
(I0)

(µx + µm)2 [24], £¤¥ µx Å ±µÔËË¨Í¨¥´É ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¨¸-

¸²¥¤Ê¥³µ£µ µ¡Ñ¥±É , I0 Å ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ ¶ ¤ ÕÐ¥£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö (ËµÉµ´/¸),
µm Å ±µÔËË¨Í¨¥´É ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ³ É·¨ÍÒ, ¢ ±µÉµ·µ° ´ Ìµ¤¨É¸Ö µ¡· §¥Í:
µm = Nmσm, µx = Nxσx, £¤¥ Nm, Nx Å ±µ²¨Î¥¸É¢µ  Éµ³µ¢ ³ É·¨ÍÒ ¨
µ¡Ñ¥±É , σm, σx Å ¸¥Î¥´¨Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ·¥´É£¥´µ¢¸±¨Ì ±¢ ´Éµ¢ ³ É·¨ÍÒ ¨
µ¡· §Í .



EXAFS-‘�…Š’��‘Š��ˆŸ �� �“—Š�• 1329

”µ·³Ê²  ¤²Ö ∆µx ¢Ò¢¥¤¥´  ¶·¨ Ê¸²µ¢¨¨, ÎÉµ Éµ²Ð¨´  µ¡· §Í  ¢Ò¡· ´ 

¶·¨ ³¨´¨³ ²Ó´µ° ¶µ£·¥Ï´µ¸É¨
∆µx

µx
¨ · ¢´  Lx =

2,557
µx

. „²Ö

�¨¸. 21. �²µ±-¸Ì¥³  ¸É ´Í¨¨ ¤²Ö EXAFS-
¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨: 1, 3 Å ±µ²²¨³ Éµ·Ò; 2 Å
³µ´µÌ·µ³ Éµ·; 4 Å ³µ´¨Éµ·; 5 Å µ¡· §¥Í;
6 Å ¤¥É¥±Éµ·; 7 Å Ï £µ¢Ò° ¤¢¨£ É¥²Ó; 8 Å
Ê¸¨²¨É¥²¨; 9 Å ¤¨¸¶²¥°; 10 Å É¥·³¨´ ²;
11 Å ¶²µÉÉ¥·-¶·¨´É¥·

¢Éµ·µ° ¸Ì¥³Ò ¨§³¥·¥´¨Ö, ±µ£¤ 
µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¢ÒÌµ¤ ¢Éµ·¨Î´ÒÌ Î -
¸É¨Í ¶·¨ ¶µ£²µÐ¥´¨¨ ·¥´É£¥´µ¢-
¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö [24], ¶µ²ÊÎ ¥³

(∆µx)2 =
1
I0

2µx

FLx
,

£¤¥ F Å ¶µ²´ Ö ÔËË¥±É¨¢´µ¸ÉÓ ·¥-
£¨¸É· Í¨¨ ¢Éµ·¨Î´ÒÌ Î ¸É¨Í, F�1.

„²Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ¡¨µ²µ£¨Î¥-
¸±¨Ì µ¡· §Íµ¢, ¸µ¸ÉµÖÐ¨Ì ¨§ ¶µ£²µ-
É¨É¥²Ö ¸ ±µÔËË¨Í¨¥´Éµ³ ¶µ£²µÐ¥-
´¨Ö µm ¨ µ¡Ñ¥±É  ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ¸
µx, µx � µm, ¢ ¸Ì¥³¥ ´  ¶·µ¶Ê¸± -
´¨¥ µÉ´µÏ¥´¨¥ ¸¨£´ ²/ÏÊ³ · ¢´µ

S

N
= (I0t)1/22e−1 µx

µm

(¤²Ö µ¶É¨³ ²Ó´µ£µ ¸µµÉ´µÏ¥´¨Ö
Éµ²Ð¨´Ò µ¡· §Í  µmLx = 2).

� ¶·¨³¥·, ¶·¨ ¨´É¥´¸¨¢´µ-
¸É¨ ¶ ¤ ÕÐ¥£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö
I0 ≈ 1011 ËµÉµ´/¸, t = 1 c,
S/N = 3 Ê· ¢´¥´¨¥ ¤ ¥É §´ Î¥´¨¥
µx(ω)/µm = 1,3 · 10−5. �Éµ µ§´ -
Î ¥É, ÎÉµ ¢ ÔÉµ³ ·¥¦¨³¥ ¨§³¥·¥´¨° ¸µ¤¥·¦ ´¨¥ ¨¸¸²¥¤Ê¥³ÒÌ  Éµ³µ¢ ³µ¦¥É
¸µ¸É ¢²ÖÉÓ 10−3 % µÉ µ¸´µ¢´µ° ±µ´Í¥´É· Í¨¨.

�·¨ ¨§³¥·¥´¨ÖÌ ¢µ Ë²Õµ·¥¸Í¥´É´µ° ³µ¤¥ ¶·¨ ·¥£¨¸É· Í¨¨ Ê§±µ¶µ²µ¸-
´Ò³ ¤¥É¥±Éµ·µ³ ¸ Ô´¥·£¨¥° ωF ¸¨£´ ²  Ë²Õµ·¥¸Í¥´Í¨¨ ¶µ²ÊÎ¨³ µÉ´µÏ¥´¨¥
¸¨£´ ²/ÏÊ³ [24]:

S

N
=

I0fFµx(ω)Ω
(µm(ω) + µm(ωF ))4π

,

£¤¥ f Å ¢ÒÌµ¤ Ë²Õµ·¥¸Í¥´Í¨¨, F Å ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´µ¸ÉÓ ¤¥É¥±Éµ· , Ω Å É¥-
²¥¸´Ò° Ê£µ² ·¥£¨¸É· Í¨¨ ¢Éµ·¨Î´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö.

�Í¥´±¨ ¤²Ö Ë²Õµ·¥¸Í¥´É´µ° ³µ¤Ò ¶·¨ I0 = 1011 ËµÉµ´/¸, t = 1 ¸,
FΩ/4π = 0,01, f = 0,1, ¤ ÕÉ §´ Î¥´¨¥ µx/µm = 4·10−8. �É  ¢¥²¨Î¨´  ´  É·¨
¶µ·Ö¤±  ¶·¥¢µ¸Ìµ¤¨É §´ Î¥´¨¥, ¶µ²ÊÎ ¥³µ¥ ¶·¨ ¨§³¥·¥´¨¨ ¢ ·¥¦¨³¥ ¶·µ¶Ê¸-
± ´¨Ö. �¥µ¡Ìµ¤¨³ Ö ¸É É¨¸É¨Î¥¸± Ö ÉµÎ´µ¸ÉÓ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓÕ
¨¸ÉµÎ´¨±  ¨§²ÊÎ¥´¨Ö. „²Ö ² ¡µ· Éµ·´ÒÌ EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É·µ¢, ¨¸ÉµÎ´¨±µ³
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¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¤²Ö ±µÉµ·ÒÌ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ·¥´É£¥´µ¢¸±¨¥ É·Ê¡±¨ ¸ ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓÕ ¶µ-
·Ö¤±  105 ËµÉµ´/¸ ¢ ²¨´¨Õ ¸ · §·¥Ï¥´¨¥³ δE = 5 ÷ 6 ÔB, ¢·¥³Ö ´ ¡µ· 
EXAFS-¸¶¥±É·  ¸µ¸É ¢²Ö¥É 10 ÷ 12 Î [27].

‡´ Î¨É¥²Ó´Ò° ¶·µ£·¥¸¸ ¢ EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ¤µ¸É¨£´ÊÉ §  ¸Î¥É ¨¸-
¶µ²Ó§µ¢ ´¨Ö ¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö, Ö·±µ¸É´Ò¥ Ì · ±É¥·¨¸É¨±¨ ±µ-

�¨¸. 22. Ÿ·±µ¸É´Ò¥ Ì · ±É¥·¨¸É¨±¨
¸¶¥±É·µ¢ ¤¢ÊÌ ¨¸ÉµÎ´¨±µ¢ ¸¨´Ì·µ-
É·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö; 1 Å DSI, Ee =
1,8 ƒÔ‚; 2 Å ®‘¨¡¨·Ó-2¯, Ee =
2,5 ƒÔ‚

Éµ·µ£µ §´ Î¨É¥²Ó´µ ¶·¥¢µ¸Ìµ¤ÖÉ ´¥¶·¥-
·Ò¢´Ò¥ ¨¸ÉµÎ´¨±¨ ´  µ¸´µ¢¥ ·¥´É£¥´µ¢-
¸±¨Ì É·Ê¡µ±. �  ·¨¸. 22 ¶µ± § ´Ò Ö·±µ¸É-
´Ò¥ Ì · ±É¥·¨¸É¨±¨ ¤¢ÊÌ ¨¸ÉµÎ´¨±µ¢ ‘ˆ:
DCI (”· ´Í¨Ö), E = 1,8 ƒÔ‚, Ie = 200 ³A,
¨ ®‘¨¡¨·Ó-2¯ (�µ¸¸¨Ö), Ee = 2,5 ƒÔ‚ ¨
Ie = 200 ³A. ˆ§²ÊÎ¥´¨¥ ¸ É ±µ° Ö·±µ-
¸ÉÓÕ ¶µ§¢µ²Ö¥É ¨§³¥·ÖÉÓ …XAFS-¸¶¥±É·Ò
¸µ ¢·¥³¥´¥³ ´ ¡µ·  µÉ 10 ¤µ 10−3 c ¢ § -
¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ ¸Ì¥³Ò ¸¶¥±É·µ³¥É· .

„²Ö ¨§³¥·¥´¨Ö EXAFS-ËÊ´±Í¨¨ χ(Eγ)
± ± ¢ ¸Ì¥³¥ ´  ¶·µ¶Ê¸± ´¨¥, É ± ¨ ¢ ¸Ì¥³¥
·¥£¨¸É· Í¨¨ Ë²Õµ·¥¸Í¥´Í¨¨ ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ
³µ´µÌ·µ³ É¨§¨·µ¢ ÉÓ ¶ ¤ ÕÐ¥¥ ´  µ¡· -
§¥Í ¨§²ÊÎ¥´¨¥ Eγ ¸ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨³ · §·¥-
Ï¥´¨¥³ ∆E0, ±µÉµ·µ¥ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö · §³¥-
·µ³ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò ¨¸-
¸²¥¤Ê¥³µ£µ µ¡Ñ¥±É  Rj . �¥µ¡Ìµ¤¨³µ¥

· §·¥Ï¥´¨¥ ¤²Ö ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢  ¨¸¸²¥¤Ê¥³ÒÌ µ¡Ñ¥±Éµ¢ ¤µ²¦´µ ¸µ¸É ¢²ÖÉÓ
5 � ∆E0 � 12 Ô‚.

„²Ö ³µ´µÌ·µ³ É¨§ Í¨¨ ´¥¶·¥·Ò¢´µ£µ ¸¶¥±É·  ‘ˆ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö ¡·Ô££µ¢-
¸±µ¥ µÉ· ¦¥´¨¥ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö µÉ ±·¨¸É ²²µ¢ ¸ · §´Ò³ §´ Î¥´¨¥³
2dhke Å ³¥¦¶²µ¸±µ¸É´µ£µ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö. „²¨´  ¢µ²´Ò ¨ Ê£µ² µÉ· ¦¥´¨Ö θ
¸¢Ö§ ´Ò ¸µµÉ´µÏ¥´¨¥³ 2d sin θ = nλx, £¤¥ n Å ¶µ·Ö¤µ± µÉ· ¦¥´¨Ö. ‘É¥-
¶¥´Ó ³µ´µÌ·µ³ É¨§ Í¨¨ ∆E µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö Ï¨·¨´µ° ±µ´Ê¸  µÉ· ¦¥´´µ£µ ¨
¶ ¤ ÕÐ¥£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö [27]:

∆E

E
= ctg θ · ∆θ,

∆θ Å Ê£²µ¢ Ö ¤¨¸¶¥·¸¨Ö µÉ· ¦¥´´µ£µ µÉ ±·¨¸É ²²  ¨§²ÊÎ¥´¨Ö.
„²Ö ³µ´µÌ·µ³ Éµ·  ∆θ ¡Ê¤¥É µ¶·¥¤¥²ÖÉÓ¸Ö É·¥³Ö ¸² £ ¥³Ò³¨: ∆θs Å

Ê£²µ¢µ° · §¡·µ¸ ¶ ¤ ÕÐ¥£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ Ê£²  �·Ô££  (θs µ¶·¥¤¥-
²Ö¥É¸Ö  ±¸¥¶É ´¸µ³ ± ´ ²  ¨ · §³¥·µ³ ¨¸ÉµÎ´¨±  ¨§²ÊÎ¥´¨Ö; ∆θ³ Å Ê£²µ-
¢µ° · §¡·µ¸, µ¶·¥¤¥²Ö¥³Ò° ¢Ìµ¤´µ°  ¶¥·ÉÊ·µ° ³µ´µÌ·µ³ Éµ· ; Ωx Å Ê£²µ-
¢ Ö Ï¨·¨´  µÉ· ¦¥´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö (¤ ·¢¨´µ¢¸± Ö Ï¨·¨´ ), ±µÉµ· Ö ¤ ¥É¸Ö

¢Ò· ¦¥´¨¥³ Ωx(λx) =
2

sin θ

r0λ
2
x

πv
F´, £¤¥ F´ Å ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò° Ë ±Éµ· ±·¨-
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’ ¡²¨Í  2.

Š·¨¸É ²² hkl Ωx, c ∆E/E · 105 I · 106

Š·¥³´¨° 111 7,395 14,1 39
220 5,459 6,04 29,7
311 3,192 2,9 16,5
400 3,6 2,53 19,3

ƒ¥·³ ´¨° 111 16,338 32,6 85,9
230 12,44 14,46 67
311 7,23 6,92 37,4
400 7,95 5,94 25,4

α-±¢ ·Í 100 3,798 10,0 18,8
101 7,453 15,26 40,9
110 2,512 3,69 12,2
200 2,252 2,81 11,5

¸É ²² , v Å µ¡Ñ¥³ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ° ÖÎ¥°±¨, r0 Å ±² ¸¸¨Î¥¸±¨° · ¤¨Ê¸ Ô²¥±-
É·µ´ . „ ·¢¨´µ¢¸± Ö ±·¨¢ Ö µ¶·¥¤¥²Ö¥É ¶·¥¤¥²Ó´µ¥ · §·¥Ï¥´¨¥ ³µ´µÌ·µ³ -
Éµ·  ∆E/E = Ωx ctg θ.

‚ É ¡². 2 ¶·¨¢¥¤¥´Ò ¸µ¡¸É¢¥´´Ò¥ Ï¨·¨´Ò ¡·Ô££µ¢¸±¨Ì ·¥Ë²¥±¸µ¢ (¢ ¸¥-
±Ê´¤ Ì), Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±µ¥ · §·¥Ï¥´¨¥ ∆E/E, ¨´É¥£· ²Ó´Ò° ±µÔËË¨Í¨¥´É µÉ-
· ¦¥´¨Ö I ¸µ¢¥·Ï¥´´ÒÌ ±·¨¸É ²²µ¢ ±·¥³´¨Ö, £¥·³ ´¨Ö, α-±¢ ·Í  ¤²Ö λ =
1,5 	A [33].

„²Ö Ê³¥´ÓÏ¥´¨Ö ¤ ·¢¨´µ¢¸±µ° Ï¨·¨´Ò ·¥Ë²¥±¸  ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö  ¸¨³³¥-
É·¨Î´ Ö ¤¨Ë· ±Í¨Ö, ±µ£¤  ¶²µ¸±µ¸ÉÓ, ´  ±µÉµ·ÊÕ ¶ ¤ ¥É ¨§²ÊÎ¥´¨¥, ¸µ¸É ¢-
²Ö¥É Ê£µ² α ¸ µÉ· ¦ ÕÐ¨³¨ ¶²µ¸±µ¸ÉÖ³¨. ‚ ÔÉµ³ ¸²ÊÎ ¥ Ï¨·¨´  ·¥Ë²¥±¸ 

µÉ· ¦¥´¨Ö Ωα = Ωx

√
b, £¤¥ b =

sin (θ − α)
sin (θ + α)

.

‚ ·¥ ²Ó´µ³ Ô±¸¶¥·¨³¥´É¥ ¶²µ¸±µ¸ÉÓ ¤¨¸¶¥·¸¨¨ · ¸¶µ²µ¦¥´  ¢¥·É¨± ²Ó-
´µ ¨ Ê£²µ¢ Ö Ï¨·¨´  ‘ˆ ¡Ê¤¥É µ¶·¥¤¥²ÖÉÓ · §·¥Ï¥´¨¥ ³µ´µÌ·µ³ Éµ· . ’ ±,
¤²Ö ´ ±µ¶¨É¥²Ó´µ£µ ±µ²ÓÍ  ®‘¨¡¨·Ó-2¯ ¸ Ô´¥·£¨¥° Ô²¥±É·µ´µ¢ E = 2,5 ƒÔ‚
¶µ²ÊÏ¨·¨´  Ê£²µ¢µ£µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ‘ˆ ¤²Ö ¤²¨´ ¢µ²´ λ ≈ λ±·¨É ¸µ¸É ¢²Ö¥É

∆θ‘ˆ =
1
γ

≈ 2 · 10−4 · ¤. ’ ±¨³ µ¡· §µ³, Ê£²µ¢ Ö Ï¨·¨´  ¶ ¤ ÕÐ¥£µ ¨§-

²ÊÎ¥´¨Ö ¶·¨³¥·´µ ´  ¶µ·Ö¤µ± ¡µ²ÓÏ¥ ¤ ·¢¨´µ¢¸±µ° Ï¨·¨´Ò ¤²Ö ±·¨¸É ²² 
Si(111). �µÔÉµ³Ê ¤²Ö ¶µ¢ÒÏ¥´¨Ö · §·¥Ï¥´¨Ö ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ ±µ²²¨³¨·µ¢ ÉÓ ¶ -
¤ ÕÐ¨° ¶ÊÎµ± ‘ˆ ¸ ¶µ³µÐÓÕ ¢Ìµ¤´ÒÌ Ð¥²¥° ³µ´µÌ·µ³ Éµ· .

„²Ö EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ Ï¨·µ±µ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö ¸Ì¥³  ¤¢ÊÌ±·¨¸É ²Ó´µ£µ
³µ´µÌ·µ³ Éµ· , ¶¥·¢Ò° ±·¨¸É ²² ¸²Ê¦¨É ± ± ¶·Ö³µ° ³µ´µÌ·µ³ Éµ·, ¢Éµ-
·µ° Å ¤²Ö Ë¨²ÓÉ· Í¨¨ ¢Ò¸Ï¨Ì £ ·³µ´¨± ¶·¨ ´¥¡µ²ÓÏ¨Ì Ê£²µ¢ÒÌ ¶µ¢µ·µÉ Ì
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µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ ¶¥·¢µ£µ ±·¨¸É ²²  ¢ ¶·¥¤¥² Ì ¤ ·¢¨´µ¢¸±µ° Ï¨·¨´Ò ±·¨¢µ° µÉ-
· ¦¥´¨Ö, ¶µ¸±µ²Ó±Ê ¤²Ö ¢Éµ·µ£µ ¨ É·¥ÉÓ¥£µ ¶µ·Ö¤±µ¢ ±·¨¢ Ö

�¨¸. 23. ‘¶¥±É·Ò µÉ· ¦¥´¨Ö ·¥´É-
£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö µÉ ±·¥³´¨Ö
Si(220) ¤²Ö · §´ÒÌ ¶µ·Ö¤±µ¢ µÉ· -
¦¥´¨Ö ¶·¨ λ = 1,5 	A

µÉ· ¦¥´¨Ö ¡Ê¤¥É ¸¤¢¨´ÊÉ  ´  ´¥¸±µ²Ó±µ
Ê£²µ¢ÒÌ ¸¥±Ê´¤. �  ·¨¸. 23 ¶µ± § ´Ò ¸¶¥±-
É·Ò µÉ· ¦¥´¨Ö ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¢ ¶¥·¢µ³ ¨ ¢Éµ-
·µ³ ¶µ·Ö¤±¥ [23]. ˆ§ ´¨Ì ¢¨¤´µ, ÎÉµ ¤²Ö
¢Ò¸Ï¨Ì £ ·³µ´¨± ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ± ± ¸¤¢¨£
±·¨¢ÒÌ ®± Î¥´¨Ö¯, É ± ¨ Ê³¥´ÓÏ¥´¨¥ Ï¨-
·¨´ µÉ· ¦¥´¨Ö. �É¨ µ¸µ¡¥´´µ¸É¨ ¶µ§¢µ-
²ÖÕÉ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ÉÓ §¥·± ²  ¶·¨ ¸±µ²Ó§Ö-
Ð¨Ì Ê£² Ì ¶ ¤¥´¨Ö ¤²Ö µÉ¤¥²¥´¨Ö ¢Ò¸Ï¨Ì
¶µ·Ö¤±µ¢ ¡·Ô££µ¢¸±µ£µ µÉ· ¦¥´¨Ö.

Š ± ¡Ò²µ ¸± § ´µ ¢ÒÏ¥, ¤²Ö  ¡¸µ·¡-
Í¨µ´´µ° ¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ · §·¥Ï¥´¨¥ ³µ´µ-
Ì·µ³ Éµ·  ¤²Ö XANES- ¨ EXAFS-· °µ´µ¢
µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö · §´Ò³¨ Ë¨§¨Î¥¸±¨³¨ ¶·µ-
Í¥¸¸ ³¨.

1. „²Ö XANES · §·¥Ï¥´¨¥ ¤µ²¦´µ ¡ÒÉÓ ´¥ ÌÊ¦¥ ¸µ¡¸É¢¥´´µ° Ï¨·¨´Ò
²¨´¨¨, µ¶·¥¤¥²Ö¥³µ° ¢·¥³¥´¥³ ¦¨§´¨ µ¸Éµ¢´µ£µ ¤Ò·µÎ´µ£µ Ê·µ¢´Ö: ∆Eτ =
2 · 10−4EBE , £¤¥ EBE Å Ô´¥·£¨Ö ¸¢Ö§¨ Ê·µ¢´Ö B (¤²Ö Ô´¥·£¨° 7 ÷ 10 ±Ô‚
∆E = 1,4 ÷ 2 Ô‚).

2. „²Ö EXAFS · §·¥Ï¥´¨¥ ³µ´µÌ·µ³ Éµ·  ∆E0 ¤µ²¦´µ ¡ÒÉÓ ²ÊÎÏ¥, Î¥³

Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨° ³ ¸ÏÉ ¡ Éµ´±µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò: ∆EEXAFS=
�

2|∆k|
m

=
�

2π|kmin|
2mRj

,

£¤¥ kmin Å ¢µ²´µ¢µ° ¢¥±Éµ· Ô²¥±É·µ´  ¸ ³¨´¨³ ²Ó´µ° Ô´¥·£¨¥° 2	A−1
, Rj Å

· ¤¨Ê¸ j-° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò ¶·¨ 2 � Rj � 5 	A; 5 � ∆EEXAFS �
12 Ô‚.

�  ·¨¸. 21 ¶µ± § ´  ¸Ì¥³  Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´µ° ¸É ´Í¨¨ EXAFS-¸¶¥±É·µ-
¸±µ¶¨¨ ´  ¶ÊÎ±¥ ‘ˆ ´ ±µ¶¨É¥²Ó´µ£µ ±µ²ÓÍ  DCI ¸ Ô´¥·£¨¥° Ee = 1,8 ƒÔB
[50], ´  ±µÉµ·µ° ¡Ò²¨ ¶·µ¢¥¤¥´Ò ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ¸É·Ê±ÉÊ·Ò µ±¸¨¤´ÒÌ ¸µ¥¤¨-
´¥´¨°.

‚ Ê¸É ´µ¢±¥ ¶·¨³¥´¥´ ¤¢ÊÌ±·¨¸É ²Ó´Ò° ³µ´µÌ·µ³ Éµ· ¸ ¶ · ²²¥²Ó´µ°
Ê¸É ´µ¢±µ°. � §·¥Ï¥´¨¥ ¢ ¤¨ ¶ §µ´¥ 5 ÷ 15 ±ÔB ¸µ¸É ¢²Ö¥É ∆E/E ≈ 10−4.
ˆ§³¥·¥´¨¥ EXAFS-ËÊ´±Í¨¨ ¢ ¸Ì¥³¥ ´  ¶·µ¶Ê¸± ´¨¥ µ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö¥É¸Ö ¤¢Ê³Ö
¶·µ¶µ·Í¨µ´ ²Ó´Ò³¨ ± ³¥· ³¨, ±µÉµ·Ò¥ ·¥£¨¸É·¨·ÊÕÉ ¶µÉµ± ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¶¥-
·¥¤ µ¡· §Íµ³ I0 ¨ ¶µ¸²¥ ´¥£µ Ix, ±µÔËË¨Í¨¥´É ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¢ÒÎ¨¸²Ö¥É¸Ö ¶µ
Ëµ·³Ê²¥

Lxµx(E) = ln (I0/Ix).

‚ § ¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ É¨¶  µ¡· §Í  ¢·¥³Ö ¨§³¥·¥´¨Ö ¶µ²´µ£µ EXAFS-¸¶¥±É· 
¸µ¸É ¢²Ö¥É ∼ 10 ³¨´, ¨§³¥·¥´¨¥ µ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö¥É¸Ö Ï £ §  Ï £µ³ ¶µ¸²¥¤µ¢ É¥²Ó-
´Ò³ ¸± ´¨·µ¢ ´¨¥³ ¶µ Ô´¥·£¨¨.
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‚¶¥·¢Ò¥ ¢ · ¡µÉ¥ [85] ¡Ò²  ¶·¥¤¸É ¢²¥´  µ·¨£¨´ ²Ó´ Ö ¸Ì¥³  EXAFS-
¸¶¥±É·µ³¥É·  ¡¥§ ³¥Ì ´¨Î¥¸±µ° ¶¥·¥¸É·µ°±¨ ¶µ ¤²¨´ ³ ¢µ²´ (Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·-
¸¨µ´´Ò° EXAFS). �´  µ¸´µ¢ ´  ´  Éµ³, ÎÉµ ¶·¨ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¨ ¨§µ£´ÊÉµ£µ
±·¨¸É ²²  ³µ´µÌ·µ³ Éµ·  ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É Ëµ±Ê¸¨·µ¢±  ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥-
´¨Ö ¢ ÉµÎ±¥ Ê¸É ´µ¢±¨ µ¡· §Í  ¢ ´¥±µÉµ·µ° Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±µ° µ¡² ¸É¨ ∆E.
�·¨ ÔÉµ³ ¢ µ±·¥¸É´µ¸É¨ ÉµÎ±¨ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±µ° Ëµ±Ê¸¨·µ¢±¨ ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ¶·µ-
¸É· ´¸É¢¥´´µ¥ · §²µ¦¥´¨¥ ¸¶¥±É·  ¶·µÏ¥¤Ï¥£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö, ±µÉµ·Ò° ¨§³¥·Ö-
¥É¸Ö ¤¥É¥±Éµ·µ³ ¸ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´Ò³ · §·¥Ï¥´¨¥³.

�´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´Ò° EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É· ¨³¥¥É ´¥¸±µ²Ó±µ ¶·¥¨³Ê-
Ð¥¸É¢ ¶µ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸ ±² ¸¸¨Î¥¸±¨³.

1. �É¸ÊÉ¸É¢¨¥ ³¥Ì ´¨Î¥¸±µ£µ ¸± ´¨·µ¢ ´¨Ö: ¨§³¥·¥´¨¥ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±µ°
§ ¢¨¸¨³µ¸É¨ ¸¶¥±É·  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¸¢µ¤¨É¸Ö ± ¨§³¥·¥´¨Õ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´µ£µ
· ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö, ¶·µÏ¥¤Ï¥£µ ¸±¢µ§Ó µ¡· §¥Í ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö.

2. �·¨ ³¨´¨³ ²Ó´µ³ ¢·¥³¥´¨ ¨§³¥·¥´¨Ö t ≈ 3 ³¸, ±µÉµ·µ¥ ¢µ§³µ¦´µ ´ 
¸µ¢·¥³¥´´ÒÌ É¢¥·¤µÉ¥²Ó´ÒÌ ¶µ§¨Í¨µ´´µ-ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´ÒÌ ¤¥É¥±Éµ· Ì, ¶µ¤µ¡-
´ Ö ¸Ì¥³  ¶µ§¢µ²Ö¥É ¨§ÊÎ ÉÓ ¢ ·¥¦¨³¥ ®in situ¯ ¢²¨Ö´¨¥ · §²¨Î´ÒÌ ¢´¥Ï´¨Ì
¶µ²¥° ´  ¸É·Ê±ÉÊ·Ê É¢¥·¤ÒÌ É¥².

3. ‚µ§³µ¦´µ¸ÉÓ Ëµ±Ê¸¨·µ¢±¨ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¢ µ¡² ¸É¨ · ¸¶µ²µ¦¥´¨Ö µ¡· §Í 
¤µ · §³¥·µ¢ ¸µÉ¥´ ³±³, ÎÉµ ¶µ§¢µ²Ö¥É, ´ ¶·¨³¥·, Ê¸É ´ ¢²¨¢ ÉÓ µ¡· §¥Í ¢ ± -
³¥·¥ ¢Ò¸µ±µ£µ ¤ ¢²¥´¨Ö ¨ ¨¸¸²¥¤µ¢ ÉÓ ¢²¨Ö´¨¥ ¤ ¢²¥´¨Ö ´  ¡²¨¦´¨° ¶µ·Ö¤µ±.

‚ ´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¢µ ³´µ£¨Ì Í¥´É· Ì ‘ˆ ¸µ§¤ ´Ò Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´Ò¥
EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É·Ò [86, 87], ´  ±µÉµ·ÒÌ ¶·µ¢µ¤ÖÉ¸Ö Ï¨·µ±¨¥ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö
¶µ Ë¨§¨±¥ ¨ Ì¨³¨¨ ± É ²¨§ Éµ·µ¢, Ô²¥±É·µÌ¨³¨Î¥¸±¨³ ¶·µÍ¥¸¸ ³, ±·¨µ£¥´-
´Ò³ ±·¨¸É ²² ³, ³ £´¨É´Ò³ ¸É·Ê±ÉÊ· ³, Ë §µ¢Ò³ ¶¥·¥Ìµ¤ ³ [88Ä90].

3. ��…�ƒ�„ˆ‘�…�‘ˆ���›‰ EXAFS-‘�…Š’��Œ…’�

‚ ´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¢¸ÉÊ¶¨² ¢ ¸É·µ° ¸¶¥Í¨ ²¨§¨·µ¢ ´´Ò° ¨¸ÉµÎ´¨± ¸¨´-
Ì·µÉ·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¢ P�– ®ŠÊ·Î Éµ¢¸±¨° ¨´¸É¨ÉÊÉ¯, ¨³¥ÕÐ¨° ¸²¥¤ÊÕ-
Ð¨¥ ¶ · ³¥É·Ò ¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¨§ ¶µ¢µ·µÉ´µ£µ ³ £´¨É :

• ±·¨É¨Î¥¸± Ö Ô´¥·£¨Ö ËµÉµ´µ¢ Ec = 7,1 ±ÔB;

• ³ ±¸¨³ ²Ó´ Ö Ö·±µ¸ÉÓ B = 2 ·1014 ËµÉµ´/¸·³³2·³· ¤2 ¢ ¶µ²µ¸¥ ∆λ/λ =
10−3 ¶·¨ Éµ±¥ ´ ±µ¶²¥´´ÒÌ Ô²¥±É·µ´µ¢ Ie = 100 ³A (Ö·±µ¸É´ Ö Ì · ±-
É¥·¨¸É¨±  ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ´  ·¨¸. 22).

�  µ¤´µ³ ¨§ ± ´ ²µ¢ ¨¸ÉµÎ´¨±  ¸µ§¤ ¥É¸Ö ¸É ´Í¨Ö ¤²Ö EXAFS-¸¶¥±É·µ-
¸±µ¶¨¨ ´  µ¸´µ¢¥ Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ° ¸Ì¥³Ò [87]. �  ·¨¸. 24 ¶µ± § ´ 
µ¶É¨Î¥¸± Ö ¸Ì¥³  Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ£µ ¸¶¥±É·µ³¥É· , µ¸´µ¢´Ò³¨ Ô²¥³¥´-
É ³¨ ±µÉµ·µ£µ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö:
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�¨¸. 24. O¶É¨Î¥¸± Ö ¸Ì¥³  Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ£µ EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É· 

• ³µ´µÌ·µ³ Éµ· ¸ ¨§µ£´ÊÉÒ³ ±·¨¸É ²²µ³ ¸ ¨§³¥´Ö¥³Ò³ · ¤¨Ê¸µ³ ±·¨-
¢¨§´Ò R ¨ ¤²¨´µ° l;

• µ¶É¨Î¥¸± Ö ¸± ³ÓÖ ¸ µ¸ÓÕ ¢· Ð¥´¨Ö, ¸µ¢³¥Ð¥´´µ° ¸ µ¸ÓÕ ³µ´µÌ·µ³ -
Éµ· ;

• ¶µ§¨Í¨µ´´µ-ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´Ò° ¤¥É¥±Éµ·, µ¤´µ³¥·´Ò° ¨²¨ ¤¢Ê³¥·´Ò° ¢ § -
¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ § ¤ Î¨ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨°.

� §³¥· ¶ÊÎ±  ´  ¢Ìµ¤¥ ¢ ± ´ ² ¸µ¸É ¢²Ö¥É S = 6 ³³, ¤²¨´  ± ´ ²  É· ´¸-
¶µ·É¨·µ¢±¨ ¶ÊÎ±  ¤µ ³µ´µÌ·µ³ Éµ·  p = 20 ³. �¥·¥¤ ¢Ìµ¤µ³ ¢ ³µ´µÌ·µ³ Éµ·
Ê¸É ´ ¢²¨¢ ¥É¸Ö £µ·¨§µ´É ²Ó´ Ö Ð¥²Ó ¤²Ö Ëµ·³¨·µ¢ ´¨Ö µ¸¢¥Ð ÕÐ¥£µ ±·¨-
¸É ²² ¶ÊÎ±  ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö. � ¡µÎ¨° ¤¨ ¶ §µ´ Ô´¥·£¨° ·¥´É£¥´µ¢-
¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¤²Ö ¸¶¥±É·µ³¥É·  µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¶ · ³¥É· ³¨ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥³ÒÌ
±·¨¸É ²²µ¢ ±·¥³´¨Ö ¨ £¥·³ ´¨Ö.

‚ É ¡². 3 ¶·¨¢µ¤ÖÉ¸Ö ¶ · ³¥É·Ò ±·¨¸É ²²µ¢, Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨° ¤¨ ¶ §µ´,
Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±µ¥ · §·¥Ï¥´¨¥ ¤²Ö ¸Ì¥³Ò �·Ô££ .

’ ¡²¨Í  3.

T¨¶ ±·¨¸É ²²a „¨ ¶ §µ´ Ô´¥·£¨°, ±Ô‚ � §·¥Ï¥´¨¥ δE/E

Si(111) 5 ÷ 15 ∼= 10−4

Si(311) 7 ÷ 30 ∼= 10−4

�¸¨³³¥É·¨Î´Ò° Si(311), a = −12◦ 7 ÷ 30 < 10−4
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�´¥·£¥É¨Î¥¸±µ¥ · §·¥Ï¥´¨¥ ¸¶¥±É·µ³¥É·  δE µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¢Ò· ¦¥´¨¥³
δE = δθEctg θ. �·¨¢¥¤¥³ ¢Ò· ¦¥´¨¥ ¤²Ö δθ Å ¸Ê³³ ·´µ£µ Ê£²µ¢µ£µ · §·¥-
Ï¥´¨Ö ¢¸¥° µ¶É¨Î¥¸±µ° ¸Ì¥³Ò. ‘µ£² ¸´µ [85] µ´µ ¸±² ¤Ò¢ ¥É¸Ö ¨§ ¸²¥¤ÊÕÐ¨Ì
¸µ¸É ¢²ÖÕÐ¨Ì:

1) δθ1 Å Ê£²µ¢µ¥ · §·¥Ï¥´¨¥, µ¡Ê¸²µ¢²¥´´µ¥ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´Ò³ · §·¥-
Ï¥´¨¥³ ¤¥É¥±Éµ·  ρ, ´ Ìµ¤ÖÐ¥£µ¸Ö ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ d µÉ ÉµÎ±¨ ¶µ²¨Ì·µ³ É¨-
Î¥¸±µ£µ Ëµ±Ê¸  (�”):

δθ1 =
ρ

sin θ

q

d

(
1
R

− sin θ

p

)
= Q(ρ/d), Q =

1
2

1 − b/p

1 − b/2p
,

£¤¥ q Å · ¸¸ÉµÖ´¨¥ µÉ Í¥´É·  ±·¨¸É ²²  ¤µ ÉµÎ±¨ ¶µ²¨Ì·µ³ É¨Î¥¸±µ£µ Ëµ-
±Ê¸ ;

2) δθ2 Å Ê£²µ¢µ¥ · §·¥Ï¥´¨¥, µ¡Ê¸²µ¢²¥´´µ¥ ±µ´¥Î´Ò³ · §³¥·µ³ ¨¸ÉµÎ-
´¨±  ¨§²ÊÎ¥´¨Ö S:

δθ2 = Qα

(
1 − b − q

d

)
,

£¤¥ Ê£µ² α = S/(p − R sin θ) = S/(p − b), θ Å Ê£µ² �·Ô££ , p Å · ¸¸ÉµÖ´¨¥
µÉ ¨¸ÉµÎ´¨±  ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¤µ ±·¨¸É ²² , S Å · §³¥· ¨¸ÉµÎ´¨±  ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ´ 
¢Ìµ¤¥, R Å · ¤¨Ê¸ ±·¨¢¨§´Ò ±·¨¸É ²² ;

3) δθ3 Å Ê£²µ¢µ¥ · §·¥Ï¥´¨¥ ¢¸²¥¤¸É¢¨¥ ±µ´¥Î´µ° Éµ²Ð¨´Ò ±·¨¸É ²²  δ:

δθ3 =
δ cos θ sin θ

d

1 − (b − θ)/p

1 − b/p
.

�¡Ð¥¥ Ê£²µ¢µ¥ · §·¥Ï¥´¨¥ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¸ ÊÎ¥Éµ³ ¤ ·¢¨´µ¢¸±µ° Ê£²µ¢µ°
Ï¨·¨´Ò ±·¨¢µ° ± Î¥´¨Ö Ω:

δθ2 + δθ2
1 + δθ2

2 + δθ2
3 + Ω2,

δθ2 = [ρ2 + (αδb)2 + (δ sin θ cos θ)2]
(

1 − b − δb

p

)
1

(1 − b/p)2

(
Q

d

)2

+ Ω2,

£¤¥ δb = d − (b − q) Å µÉ±²µ´¥´¨¥ ¶µ²µ¦¥´¨Ö ¤¥É¥±Éµ·  ¢ § ¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ
Ô´¥·£¨¨ γ-±¢ ´Éµ¢.

”Ê´±Í¨Ö Ê£²µ¢µ£µ · §·¥Ï¥´¨Ö ¨³¥¥É ³¨´¨³Ê³ ¤²Ö δbmin = ρ2/[α2(b−q)],
ÎÉµ ¤µ¸É¨£ ¥É¸Ö ¤²Ö (d + q)min = b + ρ2/[α2(b − q)]: α = 3 · 10−4 ¤²Ö ¤ ´´µ£µ
µ¶É¨Î¥¸±µ£µ ± ´ ² ; ρ = 50 ³±³ Å · §·¥Ï¥´¨¥ ¤¥É¥±Éµ· ; b−q ∼= sin θR/2 Å
¤²Ö Ô´¥·£¨° CuKα ¨ ±·¨¸É ²²  Si(111);

θ = 13◦, R = 697 ¸³, δbmin
∼= 3 ÷ 47 ¸³.

’ ±, ¤²Ö Ô´¥·£¨¨ CuKα ¶·¨ · ¸¸ÉµÖ´¨¨ ³µ´µÌ·µ³ Éµ·Ä¤¥É¥±Éµ· L =
(d + q)min ¨ ¤²Ö Si(111) ¶µ²ÊÎ ¥³ µ¶É¨³ ²Ó´µ¥ · §·¥Ï¥´¨¥ δE = 2 Ô‚. „²Ö
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±·¨¸É ²²  Si(311) ¶·¨ Ô´¥·£¨¨ E = 10,3 ±Ô‚ ¨§³¥·¥´´µ¥ §´ Î¥´¨¥ · §·¥Ï¥-
´¨Ö ¸µ¸É ¢²Ö¥É δE ∼= 1,2 Ô‚.

�´ ²¨§ ¢Ò· ¦¥´¨Ö ¤²Ö Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±µ£µ · §·¥Ï¥´¨Ö ¶µ± §Ò¢ ¥É, ÎÉµ
µ¶·¥¤¥²ÖÕÐ¨³ Ë ±Éµ·µ³ Ö¢²Ö¥É¸Ö · §³¥· ¨§²ÊÎ ÕÐ¥° µ¡² ¸É¨ ¶µ £µ·¨§µ´-
É ²¨ S, ±µÉµ·Ò° ¸²¥¤Ê¥É Ê³¥´ÓÏ¨ÉÓ. „²Ö Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ° ¸Ì¥³Ò
EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É·  ¢ ¦´Ò³ ¶ · ³¥É·µ³ Ö¢²Ö¥É¸Ö Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨° ¤¨ ¶ §µ´
¨§³¥·¥´¨Ö EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É·  ∆E:

∆E = (l/R − l sin θ/p) ctg θ,

£¤¥ l Å µ¸¢¥Ð ¥³ Ö ·¥´É£¥´µ¢¸±¨³ ¨§²ÊÎ¥´¨¥³ ¤²¨´  ±·¨¸É ²²  ³µ´µÌ·µ-
³ Éµ· . ‚¤µ²Ó ¨§µ£´ÊÉµ£µ ±·¨¸É ²²  ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ¨§³¥´¥´¨¥ Ê£²  �·Ô££ , ¨ ¢
ÉµÎ±Ê ¶µ²¨Ì·µ³ É¨Î¥¸±µ£µ Ëµ±Ê¸  Ëµ±Ê¸¨·Ê¥É¸Ö ¨§²ÊÎ¥´¨¥ Ê± § ´´µ£µ Ô´¥·-
£¥É¨Î¥¸±µ£µ ¤¨ ¶ §µ´ . ‚ § ¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ · ¤¨Ê¸  ±·¨¢¨§´Ò §´ Î¥´¨¥ ∆E
³µ¦¥É ¸µ¸É ¢²ÖÉÓ µÉ 200 ¤µ 800 Ô‚.

� §³¥· µ¡² ¸É¨, £¤¥ ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É Ëµ±Ê¸¨·µ¢±  ¶µ Ô´¥·£¨Ö³, µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö
± ± ∆L = ∆θ(d + q)min

∼= R sin θ(l/R − l sin θ/p), ∆L = l sin θ = 4 ¸³ ¤²Ö
∆E = 700 Ô‚.

„²Ö EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ¶·µÏ¥¤Ï¥£µ Î¥·¥§ µ¡· §¥Í ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¨§³¥·¥-
´¨Ö ¸¶¥±É·  ¸¢µ¤ÖÉ¸Ö ± ¨§³¥·¥´¨Õ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´µ£µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¨´É¥´-
¸¨¢´µ¸É¨ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¢ ³¥¸É¥ Ëµ±Ê¸¨·µ¢±¨, É.¥. ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨
(d+q)min µÉ ³µ´µÌ·µ³ Éµ· . …¸²¨ ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö ËµÉµ¤¨µ¤´ Ö ²¨´¥°±  ¸ 1024
Ô²¥³¥´É ³¨ ¨ ¤²¨´µ° µ¡² ¸É¨ ·¥£¨¸É· Í¨¨ 20 ³³, Éµ ´  µ¤¨´ ·¥£¨¸É·¨·ÊÕÐ¨°
Ô²¥³¥´É ¶·¨Ìµ¤¨É¸Ö 0,4 Ô‚/Ô²¥³¥´É.

�µ¸²¥ ¶µ²¨Ì·µ³ É¨Î¥¸±µ£µ Ëµ±Ê¸  ·¥´É£¥´µ¢¸±¨¥ ²ÊÎ¨ ¢ £µ·¨§µ´É ²Ó´µ°
¶²µ¸±µ¸É¨ · ¸Ìµ¤ÖÉ¸Ö ¶µ ²ÊÎ ³ µ±·Ê¦´µ¸É¨, ¸ Í¥´É·µ³ ¢ ÉµÎ±¥ O ¶µ²¨Ì·µ-
³ É¨Î¥¸±µ£µ Ëµ±Ê¸ . …¸²¨ ´  µ¶É¨Î¥¸±µ° ¸± ³Ó¥ ¸ µ¸ÓÕ ¢· Ð¥´¨Ö ¢ ÉµÎ±¥ O
Ê¸É ´µ¢²¥´  Ð¥²Ó, ±µÉµ· Ö ¶µ¢µ· Î¨¢ ¥É¸Ö µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ ÉµÎ±¨ O, Éµ Ð¥²Ó
¡Ê¤¥É ¶·µ¶Ê¸± ÉÓ ¤²Ö ± ¦¤µ£µ Ê£²  ϕ ¨§²ÊÎ¥´¨¥ ¸ µ¶·¥¤¥²¥´´Ò³ §´ Î¥´¨¥³
Ô´¥·£¨¨ Eϕ, ¸ Ï¨·¨´µ° ¸¶¥±É·  δE = ∂E/∂ϕ · δϕ, £¤¥ ∂ϕ Å Ê£²µ¢ Ö Ï¨·¨´ 
Ð¥²¨.

�´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´ Ö µ¶É¨Î¥¸± Ö ¸Ì¥³  ¶µ§¢µ²Ö¥É ·¥ ²¨§µ¢ ÉÓ ¤¢  ¢ ·¨-
 ´É  EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É·  [87].

I ¸Ì¥³  (·¨¸. 25). EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É· ´  ¶·µ¶Ê¸± ´¨e ¸ ¢·¥³¥´´Ò³ · §-
·¥Ï¥´¨¥³; µ¡· §¥Í Ê¸É ´µ¢²¥´ ¢ ¶µ²¨Ì·µ³ É¨Î¥¸±µ³ Ëµ±Ê¸¥ O ´  ¢· Ð Õ-
Ð¥°¸Ö µ¶É¨Î¥¸±µ° ¸± ³Ó¥. “§¥² µ¡· §Í  ¢±²ÕÎ eÉ:

• ¶·µ± Î´µ° µ¶É¨Î¥¸±¨° ±·¨µ¸É É 4,7÷300 Š;

• ± ³¥·Ê ¢Ò¸µ±µ£µ ¤ ¢²¥´¨Ö ¸  ²³ §´Ò³¨ ´ ±µ¢ ²Ó´Ö³¨;

• ± ³¥·Ê ¸ ³ £´¨É´Ò³ ¶µ²¥³ ¤²Ö ¨§³¥·¥´¨Ö ³ £´¨É´µ£µ ¤¨Ì·µ¨§³ ;
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�¨¸. 25. �´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´Ò° EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É·: 1 Å ¢Ìµ¤´ Ö Ëµ·³¨·ÊÕÐ Ö
µ¶É¨± ; 2 Å ³µ´µÌ·µ³ Éµ· ¸ É·¨ ´£Ê²Ö·´Ò³ ±·¨¸É ²²µ³ Si ¸ Ê¸É·µ°¸É¢µ³ ¨§£¨¡ ;
3 Å µ¶É¨Î¥¸± Ö ¸± ³ÓÖ ´   Ô·µ¸É É¨Î¥¸±¨Ì µ¶µ· Ì; 4 Å ±·¨µ¸É É ¨ ± ³¥·  ¢Ò¸µ-
±µ£µ ¤ ¢²¥´¨Ö; 5 Å ¡²µ± §¥·± ²; 6 Å ±·¨µ£¥´´Ò° ¤¢ÊÌ±µµ·¤¨´ É´Ò° ¶µ§¨Í¨µ´´µ-
ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´Ò° ¤¥É¥±Éµ·

�¨¸. 26. �´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´Ò° EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É· ¸ Ë²Õµ·¥¸Í¥´É´µ° ³µ¤µ° ¤²Ö
¨§³¥·¥´¨° ¶µ¢¥·Ì´µ¸É´ÒÌ ¸²µ¥¢: 1 Å ¨¸ÉµÎ´¨± ¨§²ÊÎ¥´¨Ö; 2 Å Ð¥²Ó; 3 Å ³¥Ì ´¨§³
· ¸±·ÒÉ¨Ö; 4 Å ³¥Ì ´¨§³ ¶µ¢µ·µÉ  ¸Éµ² ; 5 Å ³µ´¨Éµ·´ Ö ± ³¥· ; 6 Å µ¡· §¥Í;
7 Å Ge(Li)-¤¥É¥±Éµ·; 8 Å ¸Î¥ÉÎ¨± Ô²¥±É·µ´µ¢; 9 Å ²¨´§ ; 10 Å ¸¢¥Éµ¢µ¤; 11 Å
³µ´µÌ·µ³ Éµ·; 12 Å ”�“; 13 Å ±µ·¶Ê¸ ¸¶¥±É·µ³¥É· 
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�¨¸. 27. ‘Ì¥³  ¤²Ö ¨§³¥·¥´¨Ö Ê£²µ¢ÒÌ ¨ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì Ì · ±É¥·¨¸É¨± · ¸¸¥Ö´´µ£µ
·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¢ Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ° ¸Ì¥³¥: 1 Å ¢Ìµ¤´µ° ¶ÊÎµ± ‘ˆ; 2 Å
¢ÒÌµ¤´ Ö Ð¥²Ó; 3 Å ±·¨¸É ²² ³µ´µÌ·µ³ Éµ· ; 4 Å ¡¥·¨²²¨¥¢µ¥ µ±´µ; 5 Å § É¢µ·;
6 Å ¡²µ± µ¡· §Í ; 7 Å ¡²µ± §¥·± ² ; 8 Å ¤¢Ê³¥·´Ò° ¶µ§¨Í¨µ´´µ-ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´Ò°
¤¥É¥±Éµ·

• ± ³¥·Ê ¤²Ö ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ¶·µÍ¥¸¸µ¢ Ëµ·³¨·µ¢ ´¨Ö ¨ ·µ¸É  Î ¸É¨Í É¢¥·-
¤µ° Ë §Ò ¢ ¢µ¤´µ° ¨ ´¥¢µ¤´ÒÌ ¸·¥¤ Ì;

• É¥·³µ¸É¨³Ê²¨·Ê¥³ÊÕ ± ³¥·Ê ¤²Ö ¨§ÊÎ¥´¨Ö ¸É·Ê±ÉÊ·´µ-Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ¶·¥-
¢· Ð¥´¨° É¢¥·¤ÒÌ ¢¥Ð¥¸É¢ ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ 20 ÷ 600 ◦‘ ¢ ¨§µÉ¥·³¨Î¥¸±µ³
¨ ´¥¨§µÉ¥·³¨Î¥¸±µ³ ·¥¦¨³ Ì.

„²Ö µÉ¤¥²¥´¨Ö ¢Ò¸Ï¨Ì ¶µ·Ö¤±µ¢ µÉ· ¦¥´´µ£µ µÉ ³µ´µÌ·µ³ Éµ·  ·¥´É£¥-
´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¨¸¶µ²Ó§Ê¥É¸Ö µÉ· ¦ ÕÐ¥¥ §¥·± ²µ ¸ §µ²µÉÒ³ ¶µ±·ÒÉ¨¥³.

II ¸Ì¥³  (·¨¸. 26). EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É· ¸ ¨§³¥´¥´¨¥³ Ô´¥·£¨¨ ¶ÊÉ¥³ ¸± -
´¨·µ¢ ´¨Ö ¶µ Ê£²Ê ϕ, ¶µ¢µ·µÉ ¢Éµ·µ° µ¶É¨Î¥¸±µ° ¸± ³Ó¨ ¶µ ¤Ê£¥ µ±·Ê¦´µ¸É¨,
¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥° µ¶·¥¤¥²¥´´µ³Ê ¤¨ ¶ §µ´Ê Ô´¥·£¨° ∆E.

�  ·¨¸.à26 ¶µ± § ´  ¸Ì¥³ , ·¥ ²¨§ÊÕÐ Ö ¨§³¥·¥´¨Ö ¶µ¢¥·Ì´µ¸É´ÒÌ
EXAFS-¸¶¥±É·µ¢ ¢µ Ë²Õµ·¥¸Í¥´É´µ° ³µ¤¥. Š·µ³¥ Éµ£µ, Ê¸É ´ ¢²¨¢ ¥É¸Ö ± -
´ ² ¨§³¥·¥´¨° µ¶É¨Î¥¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö, ±µÉµ·µ¥ ¢µ§¡Ê¦¤ ¥É¸Ö ·¥´É£¥´µ¢¸±¨³
¨§²ÊÎ¥´¨¥³, ÎÉµ ¶µ§¢µ²Ö¥É ¨§ÊÎ ÉÓ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê ¨ ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¶·¥¢· Ð¥´¨Ö
 ³µ·Ë´ÒÌ ±·¥³´¨¥¢ÒÌ ¶²¥´µ±,   É ±¦¥  ³µ·Ë´ÒÌ ¨ ¶²µÌµ § ±·¨¸É ²²¨§µ-
¢ ´´ÒÌ ¶²¥´µ± ¤·Ê£¨Ì ¢¥Ð¥¸É¢ Å ¶µ²Ê¶·µ¢µ¤´¨±µ¢, Ë¥··µ³ £´¥É¨±µ¢, ¸¥£-
´¥ÉµÔ²¥±É·¨±µ¢ ¨ ¤·.
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�±¸¶¥·¨³¥´ÉÒ, ¶·µ¢¥¤¥´´Ò¥ ¢ LURE ´  Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ³ ¸¶¥±É·µ-
³¥É·¥ [86], ¶µ± § ²¨, ÎÉµ ¥¸ÉÓ É ±¦¥ ¢µ§³µ¦´µ¸ÉÓ µ¤´µ¢·¥³¥´´µ ¨§³¥·ÖÉÓ
Ê£²µ¢Ò¥ ¸¶¥±É·Ò · ¸¸¥Ö´¨Ö ¨ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨¥ ¸¶¥±É·Ò. �  ·¨¸. 27 ¶µ± § ´ 
¸Ì¥³  Ê£²µ¢ÒÌ ¨ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨Ì ¨§³¥·¥´¨°. �·µ¢¥¤¥´´Ò¥ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ¶µ-
± § ²¨, ÎÉµ · §·¥Ï¥´¨¥ ¶µ ¢µ²´µ¢µ³Ê ¢¥±Éµ·Ê ¸µ¸É ¢²Ö¥É q = 2π sin θ/λ,

δq ∼= 1,5 · 10−3 	A−1
.

�¨¸. 28. —¥·É¥¦ Ëµ±Ê¸¨·ÊÕÐ¥£µ ³µ´µÌ·µ³ Éµ·  ¸ É·¨ ´£Ê²Ö·´Ò³ ±·¨¸É ²²µ³

’ ±¨³ µ¡· §µ³, Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´ Ö ¸Ì¥³  ¶µ§¢µ²Ö¥É ·¥ ²¨§µ¢ ÉÓ Ï¨·µ-
±¨° ±µ³¶²¥±¸ ¨§³¥·¥´¨°:

• EXAFS-¸¶¥±É·Ò ¸ ¢·¥³¥´´Ò³ · §·¥Ï¥´¨¥³ ¤²Ö ´ ¡²Õ¤¥´¨Ö ¢²¨Ö´¨Ö
· §²¨Î´ÒÌ ¢´¥Ï´¨Ì ¢µ§¤¥°¸É¢¨° ´  µ¡Ñ¥±É ¸ Ô´¥·£¥É¨Î¥¸±¨³ · §·¥Ï¥-
´¨¥³ 2Ä4 Ô‚ ¢ µ¡² ¸É¨ Ô´¥·£¨° 5 ÷ 25 ±ÔB;

• EXAFS-¸¶¥±É·Ò ¨ ¸¶¥±É·Ò · ¸¸¥Ö´¨Ö ¸ · §·¥Ï¥´¨¥³ ¶µ ¢µ²´µ¢µ³Ê ¢¥±-

Éµ·Ê q ∼= 10−1 ÷ 10−3 	A−1
;
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�¨¸. 29. Š ³¥·  ¢Ò¸µ±µ£µ ¤ ¢²¥´¨Ö ¸ ¸¨¸É¥³µ° £ §µµ¡¥¸¶¥Î¥´¨Ö.  ) ŸÎ¥°±  ¢Ò¸µ±µ£µ
¤ ¢²¥´¨Ö ³¥³¡· ´´µ£µ É¨¶  ¸  ²³ §´Ò³¨ ´ ±µ¢ ²Ó´Ö³¨: 1 Å ± ¶¨²²Ö· ¤²Ö ¶µ¤ Î¨
¸¦ Éµ£µ £ § ; 2 Å ³¥³¡· ´  δ = 0,2−0,3 ³³; 3 Å o¶µ·Ò ¤²Ö  ²³ §µ¢ ¨§ ± ·¡¨¤ 
¢µ²ÓË· ³ ; 4 Å a²³ §´Ò¥ ´ ±µ¢ ²Ó´¨; 5 Å £ ¸±¥É±  ¸ µ¡· §Íµ³. ¡) ƒ §µ¢ Ö ¸¨¸É¥³ 
¸µ§¤ ´¨Ö ¤ ¢²¥´¨Ö ¢ Š‚„ ¨ ¥e § ¶µ²´¥´¨Ö �¥: 1 Å ¡²µ± µÎ¨¸É±¨; 2 Å ´ ¸µ¸´ Ö
¸É ´Í¨Ö �‘‚„-2500; 3 Å Ï ·µ¢µ° ±µ³¶·¥¸¸µ·; 4 Å ¡²µ± § ¶µ²´¥´¨Ö Š‚„ ±µ´¤¥´-
¸¨·µ¢ ´´Ò³ He; 5 Å Š‚„ ¢ ¨§³¥·¨É¥²Ó´µ³ ±·¨µ¸É É¥

• EXAFS-¸¶¥±É·Ò ¢µ Ë²Õµ·¥¸Í¥´É´µ° ¨ µ¶É¨Î¥¸±µ° ³µ¤¥ ¶µ¢¥·Ì´µ¸É´ÒÌ
¸²µ¥¢.

�¸´µ¢´Ò¥ Ê§²Ò Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ° EXAFS-¸É ´Í¨¨. „²Ö Ëµ·³¨·µ-
¢ ´¨Ö ¶ÊÎ±  ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¢ ± ´ ²¥ Ê¸É ´µ¢²¥´Ò ·Ö¤ ¤¨ Ë· £³,  
É ±¦¥ ¢ÒÌµ¤´ Ö Ð¥²Ó ¸ ¤¨ ¶ §µ´µ³ ¨§³¥´¥´¨Ö µÉ 1 ¤µ 30 ³³. Š·µ³¥ Éµ£µ, ¤²Ö
EXAFS-¸É ´Í¨¨ · §· ¡µÉ ´ Ëµ±Ê¸¨·ÊÕÐ¨° ³µ´µÌ·µ³ Éµ·. Œµ´µÌ·µ³ Éµ· ¸
¨§µ£´ÊÉÒ³ É·¨ ´£Ê²Ö·´Ò³ ±·¨¸É ²²µ³ ¶µ± § ´ ´  ·¨¸. 28.

�¸´µ¢´Ò¥ ¶ · ³¥É·Ò Ê§²µ¢ Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ£µ EXAFS-¸¶¥±É·µ³¥É· 
¶·¨¢¥¤¥´Ò ¢ É ¡². 4.

„²Ö ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´ÒÌ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨°, ¢ ±µÉµ·ÒÌ ´ ¨¡µ²¥¥
¶µ²´µ ¨¸¶µ²Ó§ÊÕÉ¸Ö ¶·¥¨³ÊÐ¥¸É¢  Ô´¥·£µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ° ¸Ì¥³Ò EXAFS-
¸¶¥±É·µ³¥É·  ¸ Ëµ±Ê¸¨·µ¢±µ° ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ´  µ¡· §Í¥ ¸ ¶µ¶¥·¥Î´Ò³¨ · §³¥-
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’ ¡²¨Í  4.

� §¢ ´¨¥ Ê§²  �¸´µ¢´Ò¥ ¶ · ³¥É·Ò

�¥´É£¥´µ¢¸±¨° ³µ´µÌ·µ³ Éµ·

Š·¨¸É ²² Si(111), Si(311) ˜¨·¨´  50 ³³
„²¨´  ¤µ 250 ³³
Tµ²Ð¨´  1 ³³

“§¥² ¨§£¨¡  ±·¨¸É ²²  „¨ ¶ §µ´ 0 ÷ 1 ³³
„¨¸±·¥É´µ¸ÉÓ 0,00015 ³³

“§¥² ¶µ¢µ·µÉ  ±·¨¸É ²²  ¢µ±·Ê£ µ¸¨ Z
¡¥§ Éµ·¸¨µ´ : „¨ ¶ §µ´ 5 ÷ 60◦

„¨¸±·¥É´µ¸ÉÓ 0,03◦

c Éµ·¸¨µ´µ³: „¨ ¶ §µ´ 7′

„¨¸±·¥É´µ¸ÉÓ 0,4′′

�µ¤¢¨¦´ Ö µ¶É¨Î¥¸± Ö ¸± ³ÓÖ ¨§ £· ´¨É  ´   Ô·µ¸É É¨Î¥¸±¨Ì µ¶µ· Ì

„²¨´  ¸± ³Ó¨ 3,5 ³

˜¨·¨´  ¸± ³Ó¨ 150 ³³
„¨ ¶ §µ´ Ê£²  ¶µ¢µ·µÉ  0 ÷ 45◦

„¨¸±·¥É´µ¸ÉÓ ¶µ¢µ·µÉ  20′′

�¥¸µ¢³¥Ð¥´¨¥ µ¸¥° ³µ´µÌ·µ³ Éµ·  ¨
µ¶É¨Î¥¸±µ° ¸± ³Ó¨ ´¥ ¡µ²¥¥ 0,01 ³³

“§²Ò Ëµ·³¨·µ¢ ´¨Ö ¶ÊÎ±  ‘ˆ

ƒµ·¨§µ´É ²Ó´ Ö Ð¥²Ó „¨ ¶ §µ´ · ¸±·ÒÉ¨Ö 0 ÷ 40 ³³

‚¥·É¨± ²Ó´ Ö Ð¥²Ó „¨¸±·¥É´µ¸ÉÓ 100 ³±³
�²µ± ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ §¥·± ²  �µ¢µ·µÉ ¶µ Ê£²Ê ±10′

„¨¸±·¥É´µ¸ÉÓ ±10′′

· ³¨ 0,3 × 0,3 ³³, ¸µ§¤ ¥É¸Ö ± ³¥·  ¢Ò¸µ±µ£µ ¤ ¢²¥´¨Ö ¸  ²³ §´Ò³¨ ´ -
±µ¢ ²Ó´Ö³¨. �  ·¨¸. 29 ¶µ± § ´  ÖÎ¥°±  ¢Ò¸µ±µ£µ ¤ ¢²¥´¨Ö ¨ ´¥µ¡Ìµ¤¨³µ¥
µ¡µ·Ê¤µ¢ ´¨¥ ¤²Ö ¥¥ · ¡µÉÒ. ‚ § ¢¨¸¨³µ¸É¨ µÉ ¤¨ ³¥É·   ²³ §´ÒÌ ´ ±µ-
¢ ²¥´ ¤ ¢²¥´¨¥ Pmax ´  µ¡· §Í¥ ³µ¦¥É ¨§³¥´ÖÉÓ¸Ö: ¤²Ö  ²³ §  ∅0,8 ³³
Pmax ∼ 100 ±¡ ·, ¤²Ö  ²³ §  ∅0,2 ³³ Pmax = 1,6 Œ¡ ·.

„²Ö ¶·µ¢¥¤¥´¨Ö ¨§³¥·¥´¨° EXAFS-¸¶¥±É·µ¢ ¢ ·¥¦¨³¥ ¶·µ¶Ê¸± ´¨Ö ¨ ¢
·¥¦¨³¥ ¶µ¢¥·Ì´µ¸É´µ£µ µÉ· ¦¥´¨Ö · §· ¡µÉ ´ ·¥´É£¥´µ¢¸±¨° ¶µ§¨Í¨µ´´µ-
ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´Ò° ¤¥É¥±Éµ· ¸ ±·¨µ£¥´´Ò³ µÌ² ¦¤¥´¨¥³ [91] ´  µ¸´µ¢¥ ³´µ£µ-
Ô²¥³¥´É´µ° ËµÉµ¤¨µ¤´µ° ²¨´¥°±¨.
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�¨¸. 30. ‘¶¥±É· ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ³ ²µ£ ¡ ·¨É´µ° ·¥´É£¥´µ¢¸±µ° É·Ê¡±¨ ¸ ³¥¤´Ò³  ´µ¤µ³.
� ¡µÎ¥¥ ´ ¶·Ö¦¥´¨¥ 30 ±B. ’µ± 25 ³±�. „¨¸¶¥·£¨·ÊÕÐ¨° Ô²¥³¥´É Å SiO2(1340),
R = 100 ³³

�¨¸. 31. ‘¶¥±É· ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö
CuKα1, CuKα2

�  ·¨¸. 30 ¶µ± § ´Ò ¸¶¥±É·Ò
CuŠα, CuŠβ, ¨§³¥·¥´´Ò¥ ¸ ¶µ-
³µÐÓÕ ¸µ§¤ ´´µ£µ ¶µ§¨Í¨µ´´µ-
ÎÊ¢¸É¢¨É¥²Ó´µ£µ ¤¥É¥±Éµ· , Ê¸É -
´µ¢²¥´´µ£µ ¢ Ëµ± ²Ó´µ° ¶²µ¸±µ-
¸É¨ ³µ´µÌ·µ³ Éµ·  ¸ ¨§µ£´ÊÉÒ³
±·¨¸É ²²µ³ LiF. ˆ¸ÉµÎ´¨± ¨§²Ê-
Î¥´¨Ö Å ·¥´É£¥´µ¢¸± Ö É·Ê¡±  ¸
³¥¤´Ò³  ´µ¤µ³. �  ·¨¸. 31 ¶µ-
± § ´ ÊÎ ¸Éµ± ¸¶¥±É·  CuŠα1,
CuŠα2.

‚ ´ ¸ÉµÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¨¤¥É
³µ´É ¦ µ¸´µ¢´ÒÌ Ê§²µ¢ Ô´¥·£µ-
¤¨¸¶¥·¸¨µ´´µ£µ EXAFS-¸¶¥±É·µ-

³¥É·  ´  ¶ÊÎ±¥ ‘ˆ ´ ±µ¶¨É¥²Ó´µ£µ ±µ³¶²¥±¸  ®‘¨¡¨·Ó-2¯ ¢ ��– ®ŠÊ·Î -
Éµ¢¸±¨° ¨´¸É¨ÉÊÉ¯.

4. ‹�Š�‹œ��Ÿ ‘’�“Š’“�� �Š‘ˆ„�›• ‘�…„ˆ�…�ˆ‰
‚�‹œ”��Œ� ˆ Œ�‹ˆ�„…��

‚ ´ ¸ÉµÖÐ¥³ · §¤¥²¥ ¡Ê¤¥É · ¸¸³µÉ·¥´µ ¶·¨³¥´¥´¨¥ ³¥Éµ¤  EXAFS ¢ ¨¸-
¸²¥¤µ¢ ´¨¨ ²µ± ²Ó´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò µ±¸¨¤´ÒÌ ¸µ¥¤¨´¥´¨° (±·¨¸É ²²µ¢, ¸É¥±µ²)
¨ Éµ´±¨Ì  ³µ·Ë´ÒÌ ¶²¥´µ± ¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´ . „ ´´Ò° ±² ¸¸ ³ É¥·¨-
 ²µ¢ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É §´ Î¨É¥²Ó´Ò° ¨´É¥·¥¸ ¸ ËÊ´¤ ³¥´É ²Ó´µ° ¨ ¶·¨±² ¤´µ°
ÉµÎ¥± §·¥´¨Ö.

‚µ²ÓË· ³ ¨ ³µ²¨¡¤¥´ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¶¥·¥Ìµ¤´Ò³¨ Ô²¥³¥´É ³¨, ÎÓ¨ Ë¨§¨Î¥-
¸±¨¥ ¸¢µ°¸É¢  µ¶·¥¤¥²ÖÕÉ¸Ö Î¨¸²µ³ ¢´¥Ï´¨Ì d Ô²¥±É·µ´µ¢ ¨ ¸É¥¶¥´ÓÕ ¨Ì ²µ-
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± ²¨§ Í¨¨. • · ±É¥·´µ° µ¸µ¡¥´´µ¸ÉÓÕ µ±¸¨¤µ¢ ¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´  Ö¢²Ö-
¥É¸Ö ¢µ§³µ¦´µ¸ÉÓ ¨§³¥´¥´¨Ö ¢ ²¥´É´µ¸É¨ ¨µ´  ³¥É ²²  ¶·¨ ¢´¥Ï´¥³ ¢µ§¤¥°-
¸É¢¨¨, ¸µ¶·µ¢µ¦¤ ÕÐ¥¥¸Ö ¨§³¥´¥´¨¥³ µ¶É¨Î¥¸±¨Ì ¨ Ô²¥±É·¨Î¥¸±¨Ì ¸¢µ°¸É¢
¢±²ÕÎ ÕÐ¥£µ µ±¸¨¤ ¸µ¥¤¨´¥´¨Ö,   É ±¦¥ ¸ÊÐ¥¸É¢µ¢ ´¨¥ ¸µ¥¤¨´¥´¨° ¸µ ¸³¥-
Ï ´´µ° ¢ ²¥´É´µ¸ÉÓÕ. Š·µ³¥ Éµ£µ, ¢ ´¥Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· Ì (¸É¥±² Ì
¨  ³µ·Ë´ÒÌ ¶²¥´± Ì) ÔÉ¨ µ±¸¨¤Ò ³µ£ÊÉ ¢Ò¸ÉÊ¶ ÉÓ ¢ ·µ²¨ ± ± ³µ¤¨Ë¨± -
Éµ· , É ± ¨ ¸¥É±µµ¡· §µ¢ É¥²Ö. �¥µ¡Ìµ¤¨³µ µ¸µ¡µ µÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉµ ¢ µÉ²¨Î¨¥
µÉ ±² ¸¸¨Î¥¸±¨Ì µ±¸¨¤µ¢-¸¥É±µµ¡· §µ¢ É¥²¥°, É ±¨Ì ± ± SiO2, P2O5 ¨ B2O3,
¸µ ¸É·Ê±ÉÊ·µ°, ¶µ¸É·µ¥´´µ° ´  µ¸´µ¢¥ ¶µ²¨Ô¤·µ¢ ¸ ±µµ·¤¨´ Í¨¥° ¶µ ±¨¸²µ-
·µ¤Ê ´¥ ¡µ²¥¥ Î¥ÉÒ·¥Ì  Éµ³µ¢, ±µµ·¤¨´ Í¨Ö ¨µ´µ¢ ¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´ ,
¢Ò¸ÉÊ¶ ÕÐ¨Ì ¢ ·µ²¨ ¸¥É±µµ¡· §µ¢ É¥²Ö, Î ¸Éµ ¤µÌµ¤¨É ¤µ µ±É Ô¤·¨Î¥¸±µ°.
‘µ¢µ±Ê¶´µ¸ÉÓ ¶¥·¥Î¨¸²¥´´ÒÌ ¸¢µ°¸É¢ µ¡Ê¸² ¢²¨¢ ¥É ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥ µ±¸¨¤µ¢
¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´  ¢ Ô²¥±É·µÌ·µ³´ÒÌ ¸¨¸É¥³ Ì, ± É ²¨§ Éµ· Ì ¨ ¸¥´¸µ-
· Ì [92]. �µÔÉµ³Ê ¡µ²ÓÏµ¥ §´ Î¥´¨¥ ¨³¥¥É ¶µ´¨³ ´¨¥ ¢§ ¨³µ¸¢Ö§¨ ³¥¦¤Ê
Ë¨§¨Î¥¸±¨³¨ ¸¢µ°¸É¢ ³¨ ¨ ¸É·Ê±ÉÊ·µ° · ¸¸³ É·¨¢ ¥³ÒÌ ¸µ¥¤¨´¥´¨°. ˆ¸-
¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥ ¤²Ö ÔÉµ° Í¥²¨ ³¥Éµ¤  EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ µ¶· ¢¤ ´µ É¥³, ÎÉµ
¡µ²ÓÏ¨´¸É¢µ ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ¢ ¦´ÒÌ ¸¢µ°¸É¢ µ±¸¨¤´ÒÌ ¸µ¥¤¨´¥´¨° ¢µ²ÓË· ³ 
¨ ³µ²¨¡¤¥´  µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¨§³¥´¥´¨Ö³¨ ²µ± ²Ó´µ°  Éµ³´µ° ¨ Ô²¥±É·µ´´µ°
¸É·Ê±ÉÊ· ¨µ´µ¢ ³¥É ²² .

‚ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢¥ · ¸¸³ É·¨¢ ¥³ÒÌ ¤ ²¥¥ ¸µ¥¤¨´¥´¨° ¨µ´ ³¥É ²²  µ¡² -
¤ ¥É ³ ±¸¨³ ²Ó´µ° ¸É¥¶¥´ÓÕ µ±¨¸²¥´¨Ö ¨ ¨³¥¥É Ô²¥±É·µ´´ÊÕ ±µ´Ë¨£Ê· Í¨Õ
d0. � §¨¸´Ò³ Ô²¥³¥´Éµ³ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò · ¸¸³ É·¨¢ ¥³ÒÌ ¸µ¥¤¨´¥´¨° (§  ¨¸-
±²ÕÎ¥´¨¥³ CaWO4) Ö¢²Ö¥É¸Ö ³¥É ²²-±¨¸²µ·µ¤´Ò° µ±É Ô¤· [MeO6] (Me = W,
Mo). •µ·µÏµ ¨§¢¥¸É´µ [93], ÎÉµ µ±É Ô¤·¨Î¥¸±¨ ±µµ·¤¨´¨·µ¢ ´´Ò¥ d0-¨µ´Ò
¶¥·¥Ìµ¤´ÒÌ ³¥É ²²µ¢ µ¡ÒÎ´µ ¸³¥Ð¥´Ò ¨§ Í¥´É·  µ±É Ô¤· , É.¥. § ´¨³ ÕÉ
´¥Í¥´É· ²Ó´Ò¥ (®off-centre¯) ¶µ²µ¦¥´¨Ö. ‘· ¢´¥´¨¥ ²µ± ²Ó´µ£µ µ±·Ê¦¥´¨Ö
· §²¨Î´ÒÌ d0-¨µ´µ¢ (Ti4+, Zr4+, V5+, Nb5+, Ta5+, Mo6+ ¨ W6+) ¶µ§¢µ-
²Ö¥É ¸¤¥² ÉÓ ¢Ò¢µ¤ µ Éµ³, ÎÉµ ¨¸± ¦¥´¨¥ ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ£µ µ±É Ô¤·  [MeO6]
¢µ§· ¸É ¥É ¶·¨ Ê¢¥²¨Î¥´¨¨ Ëµ·³ ²Ó´µ£µ § ·Ö¤  ¨µ´  ¨ ¶·¨ Ê³¥´ÓÏ¥´¨¨ ¨µ´-
´µ£µ · ¤¨Ê¸  [94]. � ´¥¥ ¡Ò²¨ µÉ³¥Î¥´Ò Î¥ÉÒ·¥ ¶·¨¢µ¤ÖÐ¨¥ ± ¨¸± ¦¥´¨Õ
¶·¨Î¨´Ò [94].

�¸´µ¢´µ° ¢±² ¤, µ¡ÑÖ¸´Ö¥³Ò° ÔËË¥±Éµ³ Ÿ´ Ä’¥²²¥·  ¢Éµ·µ£µ ¶µ·Ö¤± 
[94], ¢´µ¸¨É Ô²¥±É·µ´´ Ö ¸É·Ê±ÉÊ·  ¨µ´  ¶¥·¥Ìµ¤´µ£µ ³¥É ²² . ‚ É¢¥·¤µ³
É¥²¥ ¢ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ¸³¥Ï¨¢ ´¨Ö ¸¢µ¡µ¤´ÒÌ d-µ·¡¨É ²¥° ± É¨µ´  ¨ § ¶µ²´¥´´ÒÌ
p-µ·¡¨É ²¥° ²¨£ ´¤µ¢ ¶µÖ¢²Ö¥É¸Ö ´ ¡µ· · §²¨Î´ÒÌ Ô²¥±É·µ´´ÒÌ ±µ´Ë¨£Ê· -
Í¨° ¸ ¡²¨§±µ· ¸¶µ²µ¦¥´´Ò³¨ ±¢ §¨¢Ò·µ¦¤¥´´Ò³¨ Ê·µ¢´Ö³¨ Ô´¥·£¨¨, ¶µ·Ö-
¤µ± ±µÉµ·ÒÌ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö µ±·Ê¦¥´¨¥³ ± É¨µ´ . �µÔÉµ³Ê ¸³¥Ð¥´¨¥ ± É¨µ´ 
¨§ Í¥´É·  µ±É Ô¤·  ³µ¦¥É ¶·¨¢µ¤¨ÉÓ ± ¸´ÖÉ¨Õ ¢Ò·µ¦¤¥´¨Ö ¨ ¶µ´¨¦¥´¨Õ ¶µ²-
´µ° Ô´¥·£¨¨ ¸¨¸É¥³Ò. �µ³¨³µ Ô²¥±É·µ´´µ£µ ÔËË¥±É  Ÿ´ Ä’¥²²¥·  ¢Éµ·µ£µ
¶µ·Ö¤± , ¸³¥Ð¥´¨¥ ¨µ´  ³¥É ²²  ¨§ Í¥´É·  µ±É Ô¤·  ³µ¦¥É µ¡Ê¸² ¢²¨¢ ÉÓ¸Ö
É·¥³Ö ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò³¨ Ë ±Éµ· ³¨ [94]: 1) É¨¶µ³ ¨ Î¨¸²µ³ Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ¸¢Ö-
§¥° ¸ ¡²¨¦ °Ï¨³¨  Éµ³ ³¨ µ±·Ê¦¥´¨Ö; 2) ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò³¨ ´¥¸µ· §³¥·´µ¸ÉÖ³¨,
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¶·µÖ¢²ÖÕÐ¨³¨¸Ö ¢ ¢¨¤¥ ·¥Ï¥ÉµÎ´ÒÌ ´ ¶·Ö¦¥´¨°, ¸´ÖÉ¨¥ ±µÉµ·ÒÌ ¶·¨¢µ¤¨É
± ¤¥Ëµ·³ Í¨¨ ³¥¦ Éµ³´ÒÌ ¸¢Ö§¥°; 3) ¶·Ö³Ò³ ± É¨µ´-± É¨µ´´Ò³ ¢§ ¨³µ-
¤¥°¸É¢¨¥³ (µÉÉ ²±¨¢ ´¨¥³) ¶·¨ ¸µ¥¤¨´¥´¨¨ ¤¢ÊÌ µ±É Ô¤·µ¢ Î¥·¥§ ·¥¡·µ ¨²¨
£· ´Ó.

‚ ± ¦¤µ³ ±µ´±·¥É´µ³ ¸²ÊÎ ¥ ¸É¥¶¥´Ó ¨¸± ¦¥´¨Ö ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ£µ µ±-
É Ô¤·  [MeO6] § ¢¨¸¨É ± ± µÉ ¢¥²¨Î¨´Ò Ô²¥±É·µ´´µ£µ ÔËË¥±É , É ± ¨ µÉ
¸¶µ¸µ¡´µ¸É¨ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò  ±±Ê³Ê²¨·µ¢ ÉÓ ¨¸± ¦¥´¨¥. �²¥±É·µ´´Ò° ÔËË¥±É ¨
¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¶·¨Î¨´Ò ¨¸± ¦¥´¨Ö ¢§ ¨³µ¤µ¶µ²´ÖÕÉ ¤·Ê£ ¤·Ê£  ¨ ´¥ ¢¸¥£¤  ³µ-
£ÊÉ ¡ÒÉÓ ²¥£±µ µÉ¤¥²¥´Ò. ‚ § ±²ÕÎ¥´¨¥ µÉ³¥É¨³, ÎÉµ Ô²¥±É·µ´´Ò° ÔËË¥±É
¸ ³ ¶µ ¸¥¡¥ ´¥ µ¶·¥¤¥²Ö¥É ´ ¶· ¢²¥´¨¥ ¸³¥Ð¥´¨Ö ¨µ´  ³¥É ²²  ¨§ Í¥´É· 
µ±É Ô¤· . �´µ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò³¨ ¶·¨Î¨´ ³¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö, ²¨¡µ ¢ ¨Ì
µÉ¸ÊÉ¸É¢¨¥ ¸µµÉ¢¥É¸É¢Ê¥É µ¤´µ³Ê ¨§ ¢µ§³µ¦´ÒÌ ´ ¶· ¢²¥´¨° ¨, É ±¨³ µ¡· -
§µ³, ¶µ´¨¦ ¥É ¸¨³³¥É·¨Õ ¢¸¥° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò [94].

�·¨ Ê³¥´ÓÏ¥´¨¨ ¸É¥¶¥´¨ µ±¨¸²¥´¨Ö ¨µ´  ³¥É ²²  ¤µ 5+ ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É § -
¶µ²´¥´¨¥ ¥£µ d-µ·¡¨É ²¥° ¤µ Ô²¥±É·µ´´µ° ±µ´Ë¨£Ê· Í¨¨ d1, ÎÉµ ¶·¨¢µ¤¨É ±
¸ÊÐ¥¸É¢¥´´µ³Ê ¨§³¥´¥´¨Õ ²µ± ²Ó´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò. …¸²¨ d-Ô²¥±É·µ´ Ö¢²Ö¥É¸Ö
²µ± ²¨§µ¢ ´´Ò³, Éµ ¢ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ÔËË¥±É  Ÿ´ Ä’¥²²¥·  ¶¥·¢µ£µ ¶µ·Ö¤±  [95]
¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ¸´ÖÉ¨¥ ¢Ò·µ¦¤¥´¨Ö, ¨ ²µ± ²Ó´ Ö ¸¨³³¥É·¨Ö ¶µ¢ÒÏ ¥É¸Ö (¶µ ¸· ¢-
´¥´¨Õ ¸ d0-±µ´Ë¨£Ê· Í¨¥°) ¤µ É¥É· £µ´ ²Ó´µ°. ‚ ¸²ÊÎ ¥ ¤¥²µ± ²¨§µ¢ ´´µ£µ
d-Ô²¥±É·µ´ , µ±É Ô¤·Ò [MeO6] ¶µ²´µ¸ÉÓÕ ¸¨³³¥É·¨§ÊÕÉ¸Ö, ¨ d-Ô²¥±É·µ´Ò
ÊÎ ¸É¢ÊÕÉ ¢ ³¥É ²²¨Î¥¸±µ° ¶·µ¢µ¤¨³µ¸É¨. ‚ µ¡µ¨Ì ¸²ÊÎ ÖÌ ¨µ´ ³¥É ²²  · ¸-
¶µ² £ ¥É¸Ö ¢ Í¥´É·¥ µ±É Ô¤· .

’ ±¨³ µ¡· §µ³, ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É §´ Î¨É¥²Ó´Ò° ¨´É¥·¥¸ Ê¸É ´µ¢¨ÉÓ ÎÊ¢¸É¢¨-
É¥²Ó´µ¸ÉÓ ³¥Éµ¤  EXAFS ± · §²¨Î´Ò³ É¨¶ ³ ¨¸± ¦¥´¨Ö ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ£µ
µ±É Ô¤·  [MeO6]. „²Ö ÔÉµ£µ ¡Ò²¨ ¶·µ¢¥¤¥´Ò ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ²µ± ²Ó´µ° ¸É·Ê±-
ÉÊ·Ò ¨µ´µ¢ ¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´  ¢ ¢µ²ÓË· ³-Ëµ¸Ë É´ÒÌ (40 BaO-40
P2O5-20 WO3 (20 % WO3), 30 BaO-30 P2O5-40 WO3 (40 % WO3),
20 BaO-20 P2O5-60 WO3 (60 % WO3), 34 P2O5-66 WO3 (66 % WO3)) ¨
³µ²¨¡¤¥´-Ëµ¸Ë É´ÒÌ ¸É¥±² Ì (45 CaO-45 P2O5-10 MoO3 (10 % MoO3),
40 CaO-40 P2O5-20 MoO3 (20 % MoO3), 30 CaO-30 P2O5-40 MoO3

(40 % MoO3) ¨ 20 CaO-20 P2O5-60 MoO3 (60 % MoO3)), ¢ ¶µ²¨±·¨¸É ²²¨Î¥-
¸±¨Ì ¸µ¥¤¨´¥´¨ÖÌ Å ³µ´µ±²¨´´µ³ m-WO3, ±Ê¡¨Î¥¸±µ³ Na0,6WO3, CaWO4

¨ α-MoO3,   É ±¦¥ ¢ ¶µ²¨±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ° β-MoO3 ¨  ³µ·Ë´ÒÌ α-WO3 ¨
α-MoO3 Éµ´±¨Ì ¶²¥´± Ì [95, 96].

�±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò¥ ¸¶¥±É·Ò ¡Ò²¨ ¨§³¥·¥´Ò ´  LI,III-±· ÖÌ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö
¢µ²ÓË· ³  ¨ K-±· ¥ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ³µ²¨¡¤¥´  ¸ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ ¸¨´Ì·µÉ·µ´-
´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ´ ±µ¶¨É¥²¥° ADONE (ˆÉ ²¨Ö) ¨ LURE DCI (”· ´Í¨Ö) [96,
97]. ˆ§³¥·¥´¨Ö ¶·µ¢µ¤¨²¨¸Ó ¶µ ¸É ´¤ ·É´µ° ³¥Éµ¤¨±¥ ´  ¶·µ¶Ê¸± ´¨¥. �¥´É-
£¥´µ¢¸±µ¥ ¨§²ÊÎ¥´¨¥ ³µ´µÌ·µ³ É¨§¨·µ¢ ²µ¸Ó ¸ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ ³µ´µ¡²µÎ´µ£µ
Si(220) ¨²¨ ¤¢µ°´µ£µ Si(311) ±·¨¸É ²²  ³µ´µÌ·µ³ Éµ· ,   ¥£µ ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ
¨§³¥·Ö² ¸Ó ¸ ¶µ³µÐÓÕ ¤¢ÊÌ ¨µ´¨§ Í¨µ´´ÒÌ ± ³¥·, § ¶µ²´¥´´ÒÌ ±·¨¶Éµ´µ³
²¨¡µ  ·£µ´µ³. ‚¸¥ ¨§³¥·¥´¨Ö ¶·µ¢µ¤¨²¨¸Ó ¶·¨ ±µ³´ É´µ° É¥³¶¥· ÉÊ·¥.
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�¨¸. 32. XANES-¸¶¥±É·Ò LI,III-±· ¥¢ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¢µ²ÓË· ³  ¨ K-±· Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö
³µ²¨¡¤¥´  ¢ ¡ ·¨°-¢µ²ÓË· ³-Ëµ¸Ë É´ÒÌ ¨ ± ²ÓÍ¨°-³µ²¨¡¤¥´-Ëµ¸Ë É´ÒÌ ¸É¥±² Ì.
‚¥·É¨± ²Ó´Ò³¨ ¸É·¥²± ³¨ µÉ³¥Î¥´Ò ¶µ²µ¦¥´¨Ö ®¡¥²ÒÌ ²¨´¨°¯. ˆ´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ ®¡¥-
²µ° ²¨´¨¨¯ ´  LI- ¨ K-±· ÖÌ ¢µ§· ¸É ¥É ¶·¨ Ê¢¥²¨Î¥´¨¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö µ±É Ô¤·µ¢ [MeO6]
(Me = W, Mo)

�  ·¨¸. 32 ¶µ± § ´Ò ¸¶¥±É·Ò ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¢ µ±µ²µ±· ¥¢µ°
µ¡² ¸É¨. �  LIII-±· Õ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¢µ²ÓË· ³  Ìµ·µÏµ ¢¨¤¥´ ¨´É¥´¸¨¢´Ò°
¶¨± Å ®¡¥² Ö ²¨´¨Ö¯, ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ Ö ¤¨¶µ²Ó´µ-· §·¥Ï¥´´µ³Ê ¶¥·¥Ìµ¤Ê ¸
2p3/2(W)-Ê·µ¢´Ö ¢ ±¢ §¨¸¢Ö§ ´´µ¥ ¸³¥Ï ´´µ¥ ¸µ¸ÉµÖ´¨¥ 5d(W) +2p(O), µ¡· -
§µ¢ ´´µ¥ ¢ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ £¨¡·¨¤¨§ Í¨¨ 5d-µ·¡¨É ²¥° ¢µ²ÓË· ³  ¨ 2p-µ·¡¨É ²¥°
±¨¸²µ·µ¤ . ‚ Éµ ¦¥ ¢·¥³Ö ¶¥·¥Ìµ¤ ¸ 2s-Ê·µ¢´Ö ¢µ²ÓË· ³  ´  LI-±· Õ Ö¢²Ö¥É¸Ö
¤¨¶µ²Ó´µ-§ ¶·¥Ð¥´´Ò³, ¨ ¥£µ ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ ¸¨²Ó´µ § ¢¨¸¨É µÉ ¢¥²¨Î¨´Ò
pd-¸³¥Ï¨¢ ´¨Ö, É.¥. ±µ¢ ²¥´É´µ¸É¨ ¢µ²ÓË· ³-±¨¸²µ·µ¤´µ° ¸¢Ö§¨ ¨ ¸É¥¶¥´¨
¨¸± ¦¥´¨Ö µ±É Ô¤·  [WO6]. �´ ²µ£¨Î´Ò° ¶¥·¥Ìµ¤, 1s(Mo)+4d(Mo)+2p(O),
´ ¡²Õ¤ ¥É¸Ö ´  K-±· Õ ³µ²¨¡¤¥´ . …£µ ¨´É¥´¸¨¢´µ¸ÉÓ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö É¥³¨ ¦¥
Ë ±Éµ· ³¨, ÎÉµ ¨ ¤²Ö LI-±· Ö ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ¢µ²ÓË· ³ . ’ ±¨³ µ¡· §µ³, ¨§
¨´É¥´¸¨¢´µ¸É¨ ®¡¥²µ° ²¨´¨¨¯ ´  K- ¨ LI-±· ÖÌ ¶µ£²µÐ¥´¨Ö ³µ¦´µ ¸¤¥² ÉÓ
± Î¥¸É¢¥´´Ò° ¢Ò¢µ¤ µ ¸É¥¶¥´¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò
¢µ²ÓË· ³  (³µ²¨¡¤¥´ ). Š ± ¢¨¤´µ ¨§ ·¨¸. 32, ¸· ¢´¥´¨¥ ¸¨£´ ²µ¢ XANES
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¸É¥±µ² ¨ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±¨Ì µ±¸¨¤µ¢ ¨§¢¥¸É´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶µ§¢µ²Ö¥É ¸¤¥² ÉÓ
¢Ò¢µ¤ µ¡ ¨¸± ¦¥´´µ° µ±É Ô¤·¨Î¥¸±µ° ±µµ·¤¨´ Í¨¨ ¨µ´µ¢ ¢µ²ÓË· ³  (³µ-
²¨¡¤¥´ ) ¢ ¸É¥±²¥ ¨  ³µ·Ë´ÒÌ ¶²¥´± Ì. �ÉµÉ ¢Ò¢µ¤ Ìµ·µÏµ ¸µ£² ¸Ê¥É¸Ö ¸
d0 (W6+, Mo6+) Ô²¥±É·µ´´µ° ±µ´Ë¨£Ê· Í¨¥° ¨µ´µ¢ ³¥É ²²  ¨ ¶·¨¢¥¤¥´´Ò³¨
¤ ²¥¥ ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò³¨ ¤ ´´Ò³¨, ¶µ²ÊÎ¥´´Ò³¨ ¨§  ´ ²¨§  EXAFS-¸¨£´ ²µ¢.

�¨¸. 33. EXAFS-¸¨£´ ²Ò LIII-±· Ö ¢µ²ÓË· ³  ¨ K-±· Ö ³µ²¨¡¤¥´  (a,¡) ¨ ¨Ì ËÊ·Ó¥-
µ¡· §Ò (¢,£) ¢ ¡ ·¨°-¢µ²ÓË· ³-Ëµ¸Ë É´ÒÌ ¨ ± ²ÓÍ¨°-³µ²¨¡¤¥´-Ëµ¸Ë É´ÒÌ ¸É¥±² Ì.
�¡² ¸ÉÓ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò µÉ³¥Î¥´  ´  ËÊ·Ó¥-µ¡· § Ì

�  ·¨¸. 33 ¶µ± § ´Ò Î ¸ÉÓ ¢Ò¤¥²¥´´ÒÌ ¶µ µ¶¨¸ ´´µ° · ´¥¥ ³¥Éµ¤¨±¥
EXAFS-¸µ¸É ¢²ÖÕÐ¨Ì ¨ ¨Ì ËÊ·Ó¥-µ¡· §Ò. �¥·¢Ò° ¶¨±, · ¸¶µ²µ¦¥´´Ò° ¢
· °µ´¥ µÉ 0,8 ¤µ 2 	A, ¸µµÉ¢¥É¸É¢Ê¥É ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·¥. �´ ¢´µ-
¸¨É µ¸´µ¢´µ° ¢±² ¤ ¢ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´ÊÕ EXAFS-¸µ¸É ¢²ÖÕÐÊÕ, ±µÉµ·Ò°
¶·µÖ¢²Ö¥É¸Ö ¢ ¢¨¤¥ ¤µ³¨´¨·ÊÕÐ¥£µ ´¨§±µÎ ¸ÉµÉ´µ£µ ¸¨£´ ² . �¨±¨, · ¸¶µ²µ-
¦¥´´Ò¥ ´  ¡µ²¥¥ Ê¤ ²¥´´ÒÌ · ¸cÉµÖ´¨ÖÌ (> 2 	A), ¸µµÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ ¢±² ¤ ³ µÉ
³´µ£µÎ ¸É¨Î´ÒÌ ËÊ´±Í¨° · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¢ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·¥
¨ µÉ ¶µ¸²¥¤ÊÕÐ¨Ì ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´ÒÌ ¸Ë¥·. �µ²ÓÏµ¥ Î¨¸²µ ¢±² ¤µ¢ ¨ ¸¨²Ó-
´µ¥ ¶¥·¥±·ÒÉ¨¥ ¨Ì ËÊ·Ó¥-µ¡· §µ¢ ¤¥² ¥É ±µ²¨Î¥¸É¢¥´´Ò°  ´ ²¨§ ¶· ±É¨Î¥¸±¨
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´¥¢µ§³µ¦´Ò³. �µÔÉµ³Ê ¤ ²¥¥ ¡Ê¤¥É · ¸¸³ É·¨¢ É¸Ö Éµ²Ó±µ ¢±² ¤ µÉ ¶¥·¢µ°
±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò ¢µ²ÓË· ³  (³µ²¨¡¤¥´ ).

�·¨ µ¶¨¸ ´¨¨ ´ ¶· ¢²¥´¨Ö ¸³¥Ð¥´¨Ö  Éµ³  ³¥É ²²  ¨§ Í¥´É·  µ±É Ô¤· 
³Ò ¡Ê¤¥³ ¨¸¶µ²Ó§µ¢ ÉÓ ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ Ê¸²µ¢´Ò¥ µ¡µ§´ Î¥´¨Ö: ¸¤¢¨£ ¶µ ´ ¶· ¢²¥-
´¨Õ ± ¢¥·Ï¨´¥ µ±É Ô¤·  [MeO6] ¡Ê¤¥É µ¡µ§´ Î ÉÓ¸Ö 〈100〉; ¶µ ´ ¶· ¢²¥´¨Õ ±
·¥¡·Ê µ±É Ô¤·  Å 〈110〉; ¶µ ´ ¶·a¢²¥´¨Õ ± Í¥´É·Ê £· ´¨ µ±É Ô¤·a Å 〈111〉.
�É³¥É¨³, ÎÉµ ¢Ò¡· ´´ Ö ¸¨¸É¥³  µ¡µ§´ Î¥´¨° ¸µ¢¶ ¤ ¥É ¸ ±·¨¸É ²²µ£· Ë¨-
Î¥¸±¨³¨ ´ ¶· ¢²¥´¨Ö³¨ ¤²Ö ±Ê¡¨Î¥¸±µ° ¶¥·µ¢¸±¨Éµ¶µ¤µ¡´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò.

�¨¸. 34. ”Ê´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´µ£µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö (”��) ¢µ±·Ê£ ¨µ´µ¢ ¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ-
²¨¡¤¥´  ¢ BaO-P2O5-WO3, P2O5-WO3 ¨ CaO-P2O5-MoO3 ¸É¥±² Ì,  ³µ·Ë´ÒÌ Éµ´-
±¨Ì ¶²¥´± Ì α-WO3 ¨ α-MoO3, ¨ µ±¸¨¤´ÒÌ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±¨Ì ¸µ¥¤¨´¥´¨ÖÌ CaWO4,
NaWO3, m-WO3, α-MoO3 ¨ β-MoO3. ‘¶²µÏ´Ò¥ ²¨´¨¨ Å · ¸Î¥É ³µ¤¥²Ó´µ-
´¥§ ¢¨¸¨³Ò³ ³¥Éµ¤µ³; ÏÉ·¨Ìµ¢Ò¥ ²¨´¨¨ Å · ¸Î¥É ¢ · ³± Ì ³´µ£µ±µ³¶µ´¥´É´µ°
£ Ê¸¸µ¢¸±µ° ³µ¤¥²¨

„²Ö ¶µ²ÊÎ¥´¨Ö ÉµÎ´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¤ ´´ÒÌ EXAFS-¸¨£´ ² ¶¥·¢µ° ±µ-
µ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò  ´ ²¨§¨·µ¢ ²¸Ö ¢ · ³± Ì ¸É ´¤ ·É´µ° ³´µ£µ±µ³¶µ-
´¥´É´µ° £ Ê¸¸µ¢¸±µ° ³µ¤¥²¨ ¨ ³µ¤¥²Ó´µ-´¥§ ¢¨¸¨³Ò³ ³¥Éµ¤µ³, µ¶¨¸ ´´Ò³
¢ÒÏ¥. �µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´µ£µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¶µ± § ´Ò ´  ·¨¸. 34.
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•µ·µÏµ ¢¨¤´µ, ÎÉµ ¡²¨¦ °Ï¨¥  Éµ³Ò ±¨¸²µ·µ¤  ¢µ±·Ê£  Éµ³µ¢ ¢µ²ÓË· ³ 
¢ ¡ ·¨°-¢µ²ÓË· ³-Ëµ¸Ë É´ÒÌ ¸É¥±² Ì · §¡¨¢ ÕÉ¸Ö ´  ¤¢¥ £·Ê¶¶Ò ¶µ É·¨
 Éµ³  (· §¡¨¥´¨¥ 3:3), ´ Ìµ¤ÖÐ¨¥¸Ö ´  · ¸¸ÉµÖ´¨ÖÌ 1,7 ¨ 2,0 	A (·¨¸. 34,  ).
˜¨·µ±¨° ¶¨±, · ¸¶µ²µ¦¥´´Ò° ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ 1,3 	A, Ö¢²Ö¥É¸Ö ²µ¦´Ò³ (´¥-
¸É·Ê±ÉÊ·´Ò³) ¢±² ¤µ³ ¨, ¶µ-¢¨¤¨³µ³Ê, ¸¢Ö§ ´ ¸ µ¸Í¨²²¨·ÊÕÐ¥° ¸µ¸É ¢²ÖÕ-
Ð¥°  Éµ³´µ£µ ±µÔËË¨Í¨¥´É  ¶µ£²µÐ¥´¨Ö, É ± ´ §Ò¢ ¥³µ£µ  Éµ³´µ£µ EXAFS-
¸¨£´ ²  Å Atomic-XAFS [98]. � ¡²Õ¤ ¥³µ¥ · §¡¨¥´¨¥ ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨-
µ´´µ° ¸Ë¥·Ò  Éµ³  ¢µ²ÓË· ³  ¸µµÉ¢¥É¸É¢Ê¥É ¥£µ ¸³¥Ð¥´¨Õ ¶µ ´ ¶· ¢²¥´¨Õ
〈111〉 ± £· ´¨ µ±É Ô¤· . ‘ Ê¢¥²¨Î¥´¨¥³ ¸µ¤¥·¦ ´¨Ö µ±¸¨¤  ¢µ²ÓË· ³  ¢ ¸É¥±²¥
¸ 60 % WO3 ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ¨§³¥´¥´¨¥ ¸µµÉ´µÏ¥´¨Ö ¨´É¥´¸¨¢´µ¸É¥° ¤¢ÊÌ ¶¨±µ¢
¢ ”�� Å ¡µ²¥¥ ¤ ²Ó´¨° ¶¨± (2,0 	A) Ê³¥´ÓÏ ¥É¸Ö. „ ´´Ò° Ë ±É ³µ¦´µ µ¡Ñ-
Ö¸´¨ÉÓ É¥³, ÎÉµ Î ¸ÉÓ  Éµ³µ¢ ¢µ²ÓË· ³  ´ Î¨´ ¥É ¸³¥Ð ÉÓ¸Ö ¶µ ´ ¶· ¢²¥´¨Õ
〈110〉. �·¨ ÔÉµ³ ¶¥·¢ Ö ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´ Ö ¸Ë¥·  ¢µ²ÓË· ³  · §¡¨¢ ¥É¸Ö ´ 
¤¢¥ Î ¸É¨, ¸µ¸ÉµÖÐ¨¥ ¨§ Î¥ÉÒ·¥Ì ¡²¨§±¨Ì ¨ ¤¢ÊÌ ¤ ²Ó´¨Ì  Éµ³µ¢ ±¨¸²µ·µ¤ 
(· §¡¨¥´¨¥ 4:2). �É³¥É¨³, ÎÉµ É ±µ¥ ¨¸± ¦¥´¨¥ µ±É Ô¤·   ´ ²µ£¨Î´µ ´ ¡²Õ-
¤ ¥³µ³Ê ¢ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ³ WO3. …¸²¨ ¶·¥¤¶µ²µ¦¨ÉÓ, ÎÉµ ¢ ¸É¥±²¥ ¸ 60 %
WO3 ¶·¨¸ÊÉ¸É¢ÊÕÉ ¤¢  É¨¶  Í¥´É·µ¢, Éµ ¨§ ¸µµÉ´µÏ¥´¨Ö ¨´É¥´¸¨¢´µ¸É¥° ¶¨-
±µ¢ ¢ ”�� ¸²¥¤Ê¥É, ÎÉµ µ±É Ô¤·Ò [WO6] ¸ ¨¸± ¦¥´¨¥³ É¨¶  3:3 ¤µ²¦´Ò ¸µ¸É -
¢²ÖÉÓ µ±µ²µ 70 %, ¢ Éµ ¢·¥³Ö ± ± µ±É Ô¤·Ò ¸ ¨¸± ¦¥´¨¥³ É¨¶  4:2 Éµ²Ó±µ 30 %
(¸³. É ¡². 5).

‚ ¢µ²ÓË· ³-Ëµ¸Ë É´µ³ ¸É¥±²¥ ¡¥§ µ±¸¨¤  ¡ ·¨Ö (66 % WO3) ¶¥·¢ Ö ±µ-
µ·¤¨´ Í¨µ´´ Ö ¸Ë¥·  ¢µ²ÓË· ³  · ¸Ð¥¶²¥´  ´  ¤¢¥ Î ¸É¨, ¸µ¸ÉµÖÐ¨¥ ¨§ 2 ¨
4  Éµ³µ¢ ±¨¸²µ·µ¤  ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ 1,7 ¨ 2,0 	A. ’ ±µ¥ ¨¸± ¦¥´¨¥ ´¥¸±µ²Ó±µ
µÉ²¨Î´µ µÉ ´ ¡²Õ¤ ¥³µ£µ ¢ ¸É¥±² Ì, ¸µ¤¥·¦ Ð¨Ì µ±¸¨¤ ¡ ·¨Ö, ¨ ³µ¦¥É ¡ÒÉÓ
µ¡ÑÖ¸´¥´µ ¤¢µ°´µ° ·µ²ÓÕ µ±¸¨¤  ¢µ²ÓË· ³ , ÊÎ ¸É¢ÊÕÐ¥£µ ± ± ¢ ¶µ¸É·µ¥´¨¨
¸¥É±¨ ¸É¥±² , É ± ¨ ¢ ± Î¥¸É¢¥ µ±¸¨¤ -³µ¤¨Ë¨± Éµ· .

ˆ¸± ¦¥´¨¥ µ±É Ô¤·µ¢ [WO6] ¢  ³µ·Ë´µ° ¶²¥´±¥ a-WO3 ¡µ²ÓÏ¥, Î¥³ ¢
±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ³ WO3, µ¤´ ±µ ¸Ìµ¦¥ ¸ ´¨³ ¶µ É¨¶Ê · §¡¨¥´¨Ö W-O ¸¢Ö§¥° ´ 
£·Ê¶¶Ò, ÎÉµ ¸µ£² ¸Ê¥É¸Ö ¸ ´ ´µ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ° ¸É·Ê±ÉÊ·µ° ¶²¥´µ±. �·¨ ÔÉµ³
µ´µ ¸¨²Ó´µ µÉ²¨Î ¥É¸Ö µÉ ¸É¥±µ² ¸ ³ ²Ò³ ¸µ¤¥·¦ ´¨¥³ µ±¸¨¤  ¢µ²ÓË· ³ .

�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ, ¶µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ¤²Ö ± ²ÓÍ¨°-³µ²¨¡¤¥´-Ëµ¸Ë É´ÒÌ ¸É¥±µ²
(·¨¸. 34, ¢), ¸¢¨¤¥É¥²Ó¸É¢ÊÕÉ µ ¸Ìµ¦¥³ ¸ ¡ ·¨°-¢µ²ÓË· ³-Ëµ¸Ë É´Ò³¨ ¸É¥-
±² ³¨ É¨¶¥ ¨¸± ¦¥´¨Ö. ’¥³ ´¥ ³¥´¥¥ ¢ ÔÉµ³ ¸²ÊÎ ¥ ¶¥·¢ Ö ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´ Ö
¸Ë¥·  ³µ²¨¡¤¥´  ¨¸± ¦¥´  ´¥¸±µ²Ó±µ ¸¨²Ó´¥¥, ÎÉµ ¶·µÖ¢²Ö¥É¸Ö ¢  ¸¨³³¥-
É·¨Î´µ° Ëµ·³e ¤ ²Ó´¥£µ ¶¨±  ¢ ”��. �µÔÉµ³Ê ¶·¨¡²¨¦¥´´µ ³µ¦´µ ¸Î¨É ÉÓ,
ÎÉµ ²µ± ²Ó´µ¥ µ±·Ê¦¥´¨¥ ¨µ´µ¢ ³µ²¨¡¤¥´  · ¸Ð¥¶²¥´µ ´  É·¨ £·Ê¶¶Ò  Éµ-
³µ¢, ¸µ¸ÉµÖÐ¨¥ ¨§ É·¥Ì  Éµ³µ¢ ±¨¸²µ·µ¤  ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ 1,7 	A, ¤¢ÊÌ  Éµ³µ¢
±¨¸²µ·µ¤  ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ 2,0 	A ¨ µ¤´µ£µ  Éµ³  ±¨¸²µ·µ¤  ´  · ¸¸ÉµÖ´¨¨ 2,1 	A.

Š ± ¨ ¢ ¸²ÊÎ ¥ ¢µ²ÓË· ³-Ëµ¸Ë É´ÒÌ ¸É¥±µ², ¨¸± ¦¥´¨¥ µ±É Ô¤·  [MoO6]
¢ ¸É¥±²¥ µÉ²¨Î ¥É¸Ö µÉ É¨¶  ¨¸± ¦¥´¨Ö ¢ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±¨Ì α-MoO3 ¨ β-MoO3,
  É ±¦¥ ¢  ³µ·Ë´µ° ¶²¥´±¥ α-MoO3, ¢ ±µÉµ·ÒÌ  Éµ³Ò ³µ²¨¡¤¥´  ¸³¥Ð¥´Ò
¨§ Í¥´É·  ¶µ ´ ¶· ¢²¥´¨Õ 〈110〉. ‚ § ±²ÕÎ¥´¨¥ µÉ³¥É¨³, ÎÉµ É¨¶ ¨¸± ¦¥´¨Ö
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’ ¡²¨Í  5. ˆ¸± ¦¥´¨¥ ∆(±0,001 	A) ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò W/Mo ¢
¸É¥±² Ì ¨ ±·¨¸É ²² Ì µ±¸¨¤µ¢ ¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´ . “± § ´µ ´ ¶· ¢²¥´¨¥ ¸³¥-
Ð¥´¨Ö ¨µ´  ¨§ Í¥´É·  µ±É Ô¤· : 〈110〉 µ§´ Î ¥É ¸³¥Ð¥´¨¥ ± ·¥¡·Ê µ±É Ô¤· , 〈111〉 Å
¸³¥Ð¥´¨¥ ± Í¥´É·Ê £· ´¨ µ±É Ô¤· 

‘µ¥¤¨´¥´¨¥ ’¨¶ ¨¸± ¦¥´¨Ö � ¶· ¢²¥´¨¥ ¸³¥Ð¥´¨Ö ∆, 	A

¨µ´  W ¨²¨ Mo

CaWO4 4 0,045
Na0,66WO3 6 0,048

WO4 4:2 〈110〉 0,143
a-WO3 4:1:1 〈110〉 0,154

20 %WO3 3:3 〈111〉 0,160
40 %WO3 3:3 〈111〉 0,156
60 %WO3 3:3 (∼ 70%) 〈111〉 0,143

4:2 (∼ 30%) 〈110〉
66 %WO3 2:4 0,145
a-MoO3 2:2:2 〈110〉 0,204
β-MoO3 4:2 〈110〉 0,171

a-MoO3º1 4:1:1 〈110〉 0,187
a-MoO3º2 4:1:1 〈110〉 0,184
10 %MoO3 3:2:1 〈111〉 0,181
20 %MoO3 3:2:1 〈111〉 0,176
40 %MoO3 3:2:1 〈111〉 0,172
60 %MoO3 3:2:1 〈111〉 0,164

�¨¸. 35. ‡ ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ ¶ · ³¥É·  ¨¸± ¦¥´¨Ö [MeO6] µ±É Ô¤·  ∆ (Œ¥ = W, Mo) µÉ
±µ´Í¥´É· Í¨¨ µ±¸¨¤  ³¥É ²²  (a) ¨ ¢ ²¥´É´µ£µ ¸µ¸ÉµÖ´¨Ö ¢µ²ÓË· ³  (¡)
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¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò ¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´  ¢ ¸É¥±² Ì ¸µ¢¶ ¤ ¥É
¸ ´ °¤¥´´Ò³ ¢ ³µ´µËµ¸Ë É´ÒÌ ¢µ²ÓË· ³µ¢ÒÌ ¡·µ´§ Ì [98].

Šµ²¨Î¥¸É¢¥´´ Ö µÍ¥´±  ¸É¥¶¥´¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö µ±É Ô¤·  [MeO6] · ¸¸Î¨ÉÒ¢ -
² ¸Ó ¶µ Ëµ·³Ê²¥ ∆ = 〈|R − 〈R〉|〉 ¨§ ”��. �µ²ÊÎ¥´´Ò¥ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¶·¥¤¸É ¢-
²¥´Ò ¢ É ¡². 5. �  ·¨¸. 35, ¡ ¶µ± § ´  § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ ¸É¥¶¥´¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö µ±É -
Ô¤·  µÉ ¢ ²¥´É´µ¸É¨ ¨µ´µ¢ ¢µ²ÓË· ³ , ¶µ²ÊÎ¥´´ Ö ¢ · ¡µÉ¥ [99]. ‚¥²¨Î¨´ 
¨¸± ¦¥´¨Ö ∆, ´ °¤¥´´ Ö ¨§  ´ ²¨§  EXAFS-¸¶¥±É·µ¢ ¤²Ö ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ£µ ¨
 ³µ·Ë´µ£µ W6+O3, ´ Ìµ¤¨É¸Ö ¢ Ìµ·µÏ¥³ ¸µ£² ¸¨¨ ¸ ´ ¡²Õ¤ ¥³µ° § ¢¨¸¨³µ-
¸ÉÓÕ. ‚ ¸²ÊÎ ¥ ¢µ²ÓË· ³-Ëµ¸Ë É´ÒÌ ¸É¥±µ² ¢ÒÎ¨¸²¥´´µ¥ §´ Î¥´¨¥ ∆ ¶·¥¤-
¶µ² £ ¥É, ÎÉµ ¡µ²ÓÏ¨´¸É¢µ ¨µ´µ¢ ¢µ²ÓË· ³  ¢ ¸É¥±²¥ ¨³¥ÕÉ ¢ ²¥´É´µ¸ÉÓ 6+.
Š·µ³¥ Éµ£µ, ¡Ò²  µ¡´ ·Ê¦¥´  ±µ··¥²ÖÍ¨Ö ³¥¦¤Ê ¸É¥¶¥´ÓÕ ¨¸± ¦¥´¨Ö µ±É -
Ô¤·  ¨ ¶·µÍ¥´É´Ò³ ¸µ¤¥·¦ ´¨¥³ µ±¸¨¤  ³¥É ²²  ¢ ³ É·¨Í¥ ¸É¥±²  (·¨¸. 35, a).
�Éµ Ê± §Ò¢ ¥É ´  Éµ, ÎÉµ ¨¸± ¦¥´¨¥ ³¥É ²²-±¨¸²µ·µ¤´µ£µ µ±É Ô¤·  µ¶·¥¤¥²Ö-
¥É¸Ö ´¥ Éµ²Ó±µ Ô²¥±É·µ´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·µ° ¨µ´  ³¥É ²² , ´µ ¨ ¢§ ¨³µ¤¥°¸É¢¨Ö³¨,
µ¡Ê¸²µ¢²¥´´Ò³¨ ³ É·¨Í¥° ³ É¥·¨ ²  [93].

’ ±¨³ µ¡· §µ³, ³Ò ¶µ± § ²¨ ´  ±µ´±·¥É´ÒÌ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨ÖÌ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò µ±-
¸¨¤´ÒÌ ¸µ¥¤¨´¥´¨° ¢µ²ÓË· ³  ¨ ³µ²¨¡¤¥´  ¢Ò¸µ±ÊÕ ÔËË¥±É¨¢´µ¸ÉÓ ³¥Éµ¤ 
EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ´  ¶ÊÎ± Ì ¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ¶·¨ ¨§ÊÎ¥´¨¨
²µ± ²Ó´µ° Ô²¥±É·µ´´µ° ¨  Éµ³´µ° ¸É·Ê±ÉÊ· ¶µ£²µÐ ÕÐ¨Ì Í¥´É·µ¢.

5. ˆ‘‘‹…„�‚��ˆ… ‘’�“Š’“��›• �‘��…���‘’…‰
”“‹‹…�ˆ„�‚

ˆ¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ËÊ²²¥·¨Éµ¢, ¤µ¶¨·µ¢ ´´ÒÌ ³¥É ²² ³¨ (ËÊ²²¥·¨¤µ¢), ¶·¨-
¢¥²¨ ± ¶µÖ¢²¥´¨Õ ´µ¢µ° µ¡² ¸É¨ Ë¨§¨±¨. �Ò²¨ µÉ±·ÒÉÒ ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ Ë §Ò:
AxC60, £¤¥ A = Na, K, Rb, Cs; x = 1, 2, 3, 4, 6. �¸µ¡Ò° ¨´É¥·¥¸ ± ¨¸¸²¥¤µ¢ -
´¨Ö³ Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¸¢µ°¸É¢ ËÊ²²¥·¥´µ¢ÒÌ ±·¨¸É ²²µ¢ ¢µ§´¨± ¢ ¸¢Ö§¨ ¸ ¸µµ¡Ð¥-
´¨¥³ µ ´ ¡²Õ¤¥´¨¨ ¸¢¥·Ì¶·µ¢µ¤¨³µ¸É¨ ¶·¨ Tc = 10 K ¢ µ¡· §Í Ì ËÊ²²¥·¨É ,
¢Ò¤¥·¦ ´´ÒÌ ¢ ¶ · Ì ± ²¨Ö (K3C60). �Éµ Ö¢²¥´¨¥ ¸¢Ö§ ´µ ¸ ¶·µÍ¥¸¸µ³ ¨´-
É¥·± ²ÖÍ¨¨  Éµ³µ¢ ± ²¨Ö ¶µ ³¥¦¤µÊ§¥²Ó´Ò³ ¶µ§¨Í¨Ö³ ¢ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ°
·¥Ï¥É±¥ ËÊ²²¥·¨É , ¢ ¶µ²´µ°  ´ ²µ£¨¨ ¸ £· Ë¨Éµ³. „ ²Ó´¥°Ï¨¥ ¨¸¸²¥¤µ-
¢ ´¨Ö ¸ · §²¨Î´Ò³¨ É¨¶ ³¨ ¨´É¥·± ²Ö´Éµ¢ (Ð¥²µÎ´ÒÌ ³¥É ²²µ¢) ¶·¨¢¥²¨ ±
¨§³¥´¥´¨Õ Tc µÉ 10 K ¤²Ö Na2CsC60 ¤µ 31 K ¤²Ö Rb2CsC60. �µÖ¢²¥´¨¥ ¸¢¥·Ì-
¶·µ¢µ¤¨³µ¸É¨ ¢ ËÊ²²¥·¥´µ¢ÒÌ ±·¨¸É ²² Ì ¢ µ¶·¥¤¥²¥´´µ³ ¸³Ò¸²¥ Ö¢²Ö¥É¸Ö
µÎ¥´Ó ¨´É¥·¥¸´Ò³ ¨ Ô±§µÉ¨Î¥¸±¨³. •µÉÖ ³¥Ì ´¨§³ ¸¢¥·Ì¶·µ¢µ¤¨³µ¸É¨ Ö¢²Ö-
¥É¸Ö ±² ¸¸¨Î¥¸±¨³, ¨³¥ÕÉ¸Ö µ¶·¥¤¥²¥´´Ò¥ µ¸µ¡¥´´µ¸É¨ §µ´Ò ¶·µ¢µ¤¨³µ¸É¨
¨ ±µ²¥¡ É¥²Ó´ÒÌ ³µ¤.

ˆ³¥¥É¸Ö ¤·Ê£µ° ±² ¸¸ ËÊ²²¥·¨¤µ¢ AC60 ¸µ ¸É¥Ì¨µ³¥É·¨Î¥¸±¨³¨ Ë § ³¨,
±µÉµ·Ò¥ ¶·µÖ¢²ÖÕÉ ·Ö¤ ¨´É¥·¥¸´ÒÌ ¸¢µ°¸É¢. �·¨ ¢Ò¸µ±¨Ì É¥³¶¥· ÉÊ· Ì
(¢ÒÏ¥ 380 Š) AC60 ±·¨¸É ²²¨§Ê¥É¸Ö ¢ ƒ–Š-¸É·Ê±ÉÊ·Ê ± ³¥´´µ° ¸µ²¨. �¨¦¥
380 Š A‘60 ¨³¥¥É ¤¢¥ Ë §Ò Å ¸É ¡¨²Ó´ÊÕ ¶µ²¨³¥·´ÊÕ µ·Éµ·µ³¡¨Î¥¸±ÊÕ
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(Pnnm) [100] ¨ ³¥É ¸É ¡¨²Ó´ÊÕ ¤¨³¥·´ÊÕ ³µ´µ±²¨´´ÊÕ Ë §Ê
(P21/a) [101].

�µ²¨³¥·´ Ö Ë §  ¸µ¸Éµ¨É ¨§ ²¨´¥°´ÒÌ Í¥¶µÎ¥± ³µ²¥±Ê² ‘60 ¨ ¢µ§´¨± ¥É
¶·¨ ³¥¤²¥´´µ³ µÌ² ¦¤¥´¨¨ µ¡· §Í . �´  Ö¢²Ö¥É¸Ö ¸É ¡¨²Ó´µ° ¨ ¶·µ¢µ¤Ö-
Ð¥°. ‘ ¤·Ê£µ° ¸Éµ·µ´Ò, ¤¨³¥·´ Ö Ë §  µ¡· §Ê¥É¸Ö ¶·¨ ¡Ò¸É·µ³ µÌ² ¦¤¥´¨¨
µ¡· §Í  ¨§ ¢Ò¸µ±µÉ¥³¶¥· ÉÊ·´µ° ƒ–K-Ë §Ò ¨ Ö¢²Ö¥É¸Ö ´¥¶·µ¢µ¤ÖÐ¥°. ‘É -
¡¨²Ó´ Ö ¶µ²¨³¥·´ Ö Ë §  ¶µ± §Ò¢ ¥É ·Ö¤ ¨´É¥·¥¸´ÒÌ Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¸¢µ°¸É¢.
�´  ¨³¥¥É µ¶·¥¤¥²¥´´Ò¥ ³ £´¨É´Ò¥ µ¸µ¡¥´´µ¸É¨ ¨ ¶·¨ ´¨§±¨Ì É¥³¶¥· ÉÊ· Ì
Ö¢²Ö¥É¸Ö ´¥¸É ¡¨²Ó´µ° µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ ¶µÖ¢²¥´¨Ö ¢µ²´Ò ¸¶¨´µ¢µ° (¨²¨ § ·Ö-
¤µ¢µ°) ¶²µÉ´µ¸É¨. Š ± ¶µ± § ´µ ¢ [101], ¨³¥¥É¸Ö ´¥¸±µ²Ó±µ ³¥É ¸É ¡¨²Ó´ÒÌ
Ë § (µ¤´  ¨§ ´¨Ì ¨³¥¥É ¶·µ¸ÉÊÕ ±Ê¡¨Î¥¸±ÊÕ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê ¸ ´¥¨§¢¥¸É´µ° ¶·µ-
¸É· ´¸É¢¥´´µ° £·Ê¶¶µ°) ¶·¨ ¡Ò¸É·µ³ µÌ² ¦¤¥´¨¨ ¤µ T = 150 K ¤²Ö CsC60 ¨
T = 125 K ¤²Ö RbC60.

�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ° ¤¨Ë· ±Í¨¨ (¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ¥ ¨§²ÊÎ¥´¨¥) [100]
Ö¸´µ Ê± § ²¨ ´  Éµ, ÎÉµ µ¸Ó ¸¨³³¥É·¨¨ ¢Éµ·µ£µ ¶µ·Ö¤±  ³µ²¥±Ê²Ò ‘60 ¨¤¥É ¶µ
´ ¶· ¢²¥´¨Õ ¢ ±·¨¸É ²²¥ ¸ ¶ · ³¥É·µ³ ·¥Ï¥É±¨ a = 9,13 	A. „·Ê£µ° ·¥§Ê²ÓÉ É
¸µ¸Éµ¨É ¢ ´ ¡²Õ¤¥´¨¨ ¸¨²Ó´µ° ¤¥Ëµ·³ Í¨¨ ³µ²¥±Ê² ‘60 ¢ ´ ¶· ¢²¥´¨¨ a.
�Éµ ¶·¨¢µ¤¨É ± ¶µÖ¢²¥´¨Õ ±µ¢ ²¥´É´µ-¸¢Ö§ ´´µ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò. ‘¶¥Í¨Ë¨Î¥¸±¨°
π-Ì · ±É¥· ³¥¦³µ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¸¢Ö§¥° ¢ ¶µ²¨³¥·´ÒÌ Í¥¶µÎ± Ì ¸µ£² ¸Ê¥É¸Ö ¸
¢Ò¢µ¤µ³ µ Éµ³, ÎÉµ ÔÉµÉ ³ É¥·¨ ² Ö¢²Ö¥É¸Ö µ¤´µ³¥·´Ò³ ³¥É ²²µ³.

„·Ê£ Ö ¢ ¦´ Ö ¶·µ¡²¥³  ¸É·Ê±ÉÊ·´µ£µ  ´ ²¨§  ¸¢Ö§ ´  ¸ µ¶·¥¤¥²¥´¨¥³
¶µ²µ¦¥´¨°  Éµ³µ¢ ³¥É ²² .

�µ¤¸¨¸É¥³   Éµ³µ¢ Ð¥²µÎ´µ£µ ³¥É ²² . P ¸¸³µÉ·¨³ ¸É·Ê±ÉÊ·´Ò¥ ¨§³¥-
´¥´¨Ö ¢ ¶µ¤¸¨¸É¥³¥  Éµ³µ¢ Ð¥²µÎ´µ£µ ³¥É ²² , ¸¢Ö§ ´´Ò¥ ¸ Ë §µ¢Ò³ ¶¥·¥-
Ìµ¤µ³ [102, 103].

�¨¸. 36. ‚µ§³µ¦´Ò¥ É¨¶Ò ¶µ§¨Í¨°  Éµ³µ¢ ³¥É ²²  (³ ²¥´Ó±¨¥ ±·Ê¦±¨) ¢ µ±É Ô¤·¨-
Î¥¸±µ³ µ±·Ê¦¥´¨¨ ³µ²¥±Ê² ‘60 (¡µ²ÓÏ¨¥ ±·Ê¦±¨):  ) Í¥´É· ²Ó´ Ö ¶µ§¨Í¨Ö 1b; ¡,¢,£)
¶µ§¨Í¨¨ 6e, 8f ¨ 12i ¸µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ
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ˆ§ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´ÒÌ ¤ ´´ÒÌ [100] ¨§¢¥¸É´µ, ÎÉµ  Éµ³ ³¥É ²²  ´ Ìµ-
¤¨É¸Ö ¢ µ±É Ô¤·¨Î¥¸±µ³ µ±·Ê¦¥´¨¨ ³µ²¥±Ê² C60 (¸³. ·¨¸. 36). Œ ² Ö ¢¥-
²¨Î¨´  · ¤¨Ê¸  ¨µ´  Ð¥²µÎ´µ£µ ³¥É ²²  µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ · §³¥·µ¢ µ±É Ô¤· ,
¸µ¸ÉµÖÐ¥£µ ¨§ ¡µ²ÓÏ¨Ì ³µ²¥±Ê² C60,   É ±¦¥ ¸¨²Ó´µ- ´¨§µÉ·µ¶´Ò¥ Ë ±Éµ·Ò
„¥¡ ÖÄ‚ ²²¥·  ¤²Ö  Éµ³  ³¥É ²²  ¶µ§¢µ²ÖÕÉ ¶·¥¤¶µ²µ¦¨ÉÓ, ÎÉµ ¨¸É¨´´ Ö ¶µ-
§¨Í¨Ö  Éµ³  ³¥É ²²  µÉ²¨Î ¥É¸Ö µÉ ¶µ§¨Í¨¨ ¢ Í¥´É·¥, ¶µ± § ´´µ° ´  ·¨¸. 36.
‚ µ¡Ð¥³ ¸²ÊÎ ¥, ¸µ£² ¸´µ [104], ¢ Ë §¥ Fm3m ¤²Ö µ±É Ô¤·¨Î¥¸±µ£µ µ±·Ê¦¥-
´¨Ö ¢µ§³µ¦´Ò ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ ¶µ§¨Í¨¨: Í¥´É· ²Ó´ Ö ¶µ§¨Í¨Ö 1b ¸ ±µµ·¤¨´ Éµ°
(111) ¨ ²µ± ²Ó´µ° ¸¨³³¥É·¨¥° Oh, Ï¥¸É¨±· É´ Ö ¶µ§¨Í¨Ö 6e ¸ Ì · ±É¥·´µ°
±µµ·¤¨´ Éµ° (00z) ¨ ¸¨³³¥É·¨¥° C4ν ,   É ±¦¥ ¶µ§¨Í¨¨ 8f, (xxx), C3ν ; 12i,
(xx1), C2ν ; 24j, (xy0), Cs ¨ 24k, (xxz), Cs.

‚ ¶µ§¨Í¨¨ 1b  Éµ³ ³¥É ²²  ³µ¦¥É Éµ²Ó±µ ±µ²¥¡ ÉÓ¸Ö µÉ´µ¸¨É¥²Ó´µ ¸¢µ¥£µ
· ¢´µ¢¥¸´µ£µ ¶µ²µ¦¥´¨Ö. �µ¤µ¡´Ò¥ ¸³¥Ð¥´¨Ö ¸ ¢µ²´µ¢Ò³ ¢¥±Éµ·µ³ k = 0
¶·¥µ¡· §ÊÕÉ¸Ö ¶µ É·¥Ì³¥·´µ³Ê ´¥¶·¨¢µ¤¨³µ³Ê ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨Õ F1u ¨, ¸²¥¤µ-
¢ É¥²Ó´µ, ´¥ ³µ£ÊÉ ¡ÒÉÓ ¸¢Ö§ ´Ò ¸ ¢Éµ·¨Î´Ò³¨ ¶ · ³¥É· ³¨ ¶µ·Ö¤±  ¸¨³³¥-
É·¨¨ Eg ¨²¨ F2g . �´ ²µ£¨Î´Ò¥ ¸³¥Ð¥´¨Ö, ´µ ¸ ¢µ²´µ¢Ò³ ¢¥±Éµ·µ³ (001),
¶·¥µ¡· §ÊÕÉ¸Ö ¶µ ´¥¶·¨¢µ¤¨³µ³Ê ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨Õ τ4 ¨ τ10 ¨ É ±¦¥ ´¥ ³µ£ÊÉ
¡ÒÉÓ ¸¢Ö§ ´Ò ¸ ¶ · ³¥É·µ³ ¶µ·Ö¤±  ξ1 
= 0 ¸¨³³¥É·¨¨ τ9. ’ ±¨³ µ¡· §µ³, ¶·¨
Ë §µ¢µ³ ¶¥·¥Ìµ¤¥ ´¥ ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É ´¨± ±¨Ì ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨° ¸  Éµ³µ³
³¥É ²² , § ´¨³ ÕÐ¨³ ¶µ²µ¦¥´¨¥ ¢ Í¥´É·¥ µ±É Ô¤· .

…¸²¨  Éµ³ ³¥É ²²  § ´¨³ ¥É ´¥Í¥´É· ²Ó´ÊÕ ¶µ§¨Í¨Õ, ¶·¨ Ë §µ¢µ³ ¶¥-
·¥Ìµ¤¥ ¶·µ¨¸Ìµ¤¨É Î ¸É¨Î´µ¥ Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´¨¥ ¶µ ¶µ§¨Í¨Ö³, ±µÉµ·Ò¥ ¶µ± § ´Ò
´  ·¨¸. 36, ¡,¢,£. „²Ö ¶µ§¨Í¨¨ 6e ¥¤¨´¸É¢¥´´Ò° ¢Éµ·¨Î´Ò° ¶ · ³¥É· ¶µ·Ö¤± 
ξ2 
= 0 ¸¨³³¥É·¨¨ Eg µ¶¨¸Ò¢ ¥É Î ¸É¨Î´µ¥ Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´¨¥  Éµ³µ¢ ³¥É ²²  ¨²¨
¢ £µ·¨§µ´É ²Ó´µ° ¶²µ¸±µ¸É¨ (É¥³´Ò¥ ±·Ê¦±¨), ¨²¨ ¶µ ¤¢Ê³ ¶µ§¨Í¨Ö³, · ¸¶µ-
²µ¦¥´´Ò³ ¢ÒÏ¥ ¨ ´¨¦¥ ¶²µ¸±µ¸É¨ (§ ÏÉ·¨Ìµ¢ ´´Ò¥ ±·Ê¦±¨). „²Ö ¶µ§¨Í¨°
8f ¨ 12i (·¨¸. 36, ¢,£) ¢Éµ·¨Î´Ò¥ ¶ · ³¥É·Ò ¶µ·Ö¤±  § ¶¨¸Ò¢ ÕÉ¸Ö η1 
= 0,
ξ1 
= 0 ¨ θ2 
= 0, η1 
= 0, ξ1 
= 0 ¸µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ. ‡ ´ÖÉÒ¥ ¶µ§¨Í¨¨ ¶µ± -
§ ´Ò É¥³´Ò³¨ ±·Ê¦± ³¨. �¨§±µ¸¨³³¥É·¨Î´Ò¥ ¶µ§¨Í¨¨ 24j ¨ 24k ¢µ§´¨± ÕÉ
¨§ ¶µ§¨Í¨° 12i ¨ 8f ¸µµÉ¢¥É¸É¢¥´´µ. “¶µ·Ö¤µÎ¥´¨¥  Éµ³µ¢ ³¥É ²²  ¶µ ÔÉ¨³
¶µ§¨Í¨Ö³ µ¶¨¸Ò¢ ¥É¸Ö É·¥³Ö ¢Éµ·¨Î´Ò³¨ ¶ · ³¥É· ³¨ ¶µ·Ö¤± .

�µÔÉµ³Ê ³µ¦´µ ¶·¥¤¶µ²µ¦¨ÉÓ, ÎÉµ ¶·¨ ¤ ²Ó´¥°Ï¥³ ¶µ´¨¦¥´¨¨ É¥³¶¥-
· ÉÊ·Ò ³µ¦¥É ¶·µ¨§µ°É¨ ¶µ²´µ¥ Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´¨¥  Éµ³µ¢ ³¥É ²²  ¨ Ë §µ¢Ò°
¶¥·¥Ìµ¤ É¨¶  Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´¨Ö ¶·¨¢e¤eÉ ± ¡µ²¥¥ ´¨§±µ° ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±µ° ¸¨³-
³¥É·¨¨, ±µÉµ· Ö ¶µ²´µ¸ÉÓÕ µ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö É¨¶µ³ ¶µ§¨Í¨°. Ha¶·¨³¥·, µ¤¨´
¨§ É·¥Ì ¢µ§³µ¦´ÒÌ ¢ ·¨ ´Éµ¢ ¶µ²´µ£µ Ê¶µ·Ö¤µÎ¥´¨Ö  Éµ³µ¢ ³¥É ²²  ¤²Ö ¶µ-
§¨Í¨° 8f ¸ ¢µ²´µ¢Ò³ ¢¥±Éµ·µ³ k = 0 ¶·¨¢µ¤¨É ± ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´µ° £·Ê¶-
¶¥ C7

2ν .
EXAFS-¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨¥ µ·Éµ·µ³¡¨Î¥¸±µ° Ë §Ò RbC60. Pa¸¸³µÉ·¨³ ·¥-

§Ê²ÓÉ ÉÒ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨° ¶µ²µ¦¥´¨°  Éµ³µ¢ ³¥É ²²  ¢ ¸µ¥¤¨´¥´¨¨ RbC60 ¸
¶µ³µÐÓÕ EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ [105]. �É¨ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Ö ¡Ò²¨ ¶·µ¢¥¤¥´Ò
¸ Í¥²ÓÕ ¶·µ¢¥·±¨ É¥µ·¥É¨Î¥¸±¨Ì ¶·¥¤¸± § ´¨°, ¨§²µ¦¥´´ÒÌ ¢ ¶·¥¤Ò¤ÊÐ¥³
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· §¤¥²¥. ˆ§³¥·¥´¨Ö ¡Ò²¨ ¶·µ¢¥¤¥´Ò ´  ¨¸ÉµÎ´¨±¥ ‘ˆ DESY ¢ ƒ ³¡Ê·£¥ £·Ê¶-
¶µ° ‚µ·É³ ´  (G. Wortmann) ¨§ “´¨¢¥·¸¨É¥É  ¢ � ¤¥·¡µ·´¥ (ƒ¥·³ ´¨Ö) ¶·¨
ÊÎ ¸É¨¨ 
.‘. ƒ·ÊÏ±µ ¨§ �ˆŸ” ��� (ƒ ÉÎ¨´ ). �¡· §¥Í ËÊ²²¥·¨¤  RbC60

¶·¥¤¢ ·¨É¥²Ó´µ ¡Ò²  ÉÉ¥¸Éµ¢ ´ ¸ ¶µ³µÐÓÕ ¤¨Ë· ±Í¨¨ ´¥°É·µ´µ¢ ¨ ·¥´É£¥-
´µ¢¸±¨Ì ²ÊÎ¥° [106]. �Ò²¨ µ¶·¥¤¥²¥´Ò ¶ · ³¥É·Ò ·¥Ï¥É±¨ a = 14,262 	A,
b = 9,109 	A ¨ c = 10,120 	A. � ¸ ¨´É¥·¥¸Ê¥É ÉµÎ´µ¥ ¶µ²µ¦¥´¨¥  Éµ³  Rb

�¨¸. 37. ‘· ¢´¥´¨¥ ¸¶¥±É·  K-±· Ö ¶µ-
£²µÐ¥´¨Ö Rb ¤²Ö o-RbC60 (3) ¨ ¸¢¥·Ì-
¶·µ¢µ¤ÖÐ¨Ì ³ É¥·¨ ²µ¢ Rb2CsC60 (1) ¨
K2RbC60 (2)

¢ o-Ë §¥. ‚µ§³µ¦´Ò¥ ´¥Í¥´É· ²Ó´Ò¥
¶µ²µ¦¥´¨Ö ¢ ÔÉµ° Ë §¥ ¡Ò²¨ Ê¶µ-
³Ö´ÊÉÒ ¢ ·¥´É£¥´µ¢¸±¨Ì ¤¨Ë· ±Í¨-
µ´´ÒÌ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨ÖÌ [106]. ‚ ¸µ-
µÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨Ì ±Ê¡¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¸¢¥·Ì-
¶·µ¢µ¤ÖÐ¨Ì A3‘60- ¨ A2B‘60-
¸¨¸É¥³ Ì, £¤¥ A = K, Rb; B = Rb,
Cs, ¶·¨ ¸¨¸É¥³ É¨Î¥¸±¨Ì EXAFS-
¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨ÖÌ ´ ¡²Õ¤ ²¨¸Ó ´¥Í¥´É-
· ²Ó´Ò¥ ¶µ²µ¦¥´¨Ö A ¨ B ¨µ´µ¢ ¢
µ±É Ô¤·¨Î¥¸±µ° ¶µ§¨Í¨¨ [107].

�±¸¶¥·¨³¥´ÉÒ ¡Ò²¨ ¢Ò¶µ²´¥´Ò
´  ¶ÊÎ±¥ ROMO-II ¢ ¤¨ ¶ §µ´¥ É¥³-
¶¥· ÉÊ· µÉ 15 ¤µ 300 Š. �  ·¨¸. 37
¶µ± § ´ É¨¶¨Î´Ò° ¸¶¥±É· K-±· Ö
¶µ£²µÐ¥´¨Ö Rb ¤²Ö o-RbC60 ¢ ¸· ¢-
´¥´¨¨ ¸ Rb2CsC60, £¤¥ Rb § ´¨³ ¥É ¨¸±²ÕÎ¨É¥²Ó´µ É¥É· Ô¤·¨Î¥¸±µ¥ (T ) ³¥¦-
¤µÊ§²¨¥, ¨ ¸ K2RbC60, £¤¥ Rb § ´¨³ ¥É µ±É Ô¤·¨Î¥¸±¨¥ (O) ³¥¦¤µÊ§¥²Ó´Ò¥ ¶µ-

�¨¸. 38. ”Ê·Ó¥-¶·¥µ¡· §µ¢ ´¨Ö (FT) EXAFS-
µ¸Í¨²²ÖÍ¨° Rb ¢ ¸· ¢´¥´¨¨ ¸ É¥µ·¥É¨Î¥¸±¨³¨
FT, £¤¥ Rb ´ Ìµ¤¨É¸Ö ¢ Í¥´É· ²Ó´µ° ¶µ§¨Í¨¨
¶·¨ É¥³¶¥· ÉÊ·¥, · ¢´µ° 15 (1), 60 (2), 110
(3), 160 (4), 210 (5), 260 (6), 300 (7) K. σ2 =
0,0150 (8)

²µ¦¥´¨Ö. Š ± ¸É·Ê±ÉÊ·  ¢¡²¨§¨
±· Ö, É ± ¨ ¸² ¡Ò¥ µ¸Í¨²²Ö-
Í¨¨ EXAFS Ê± §Ò¢ ÕÉ ´  ¶µ-
§¨Í¨Õ Rb ¸ ´¨§±µ° ²µ± ²Ó-
´µ° ¸¨³³¥É·¨¥° ¤²Ö o-RbC60 ¨
· ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥ ¡²¨¦ °Ï¨Ì  Éµ-
³µ¢ Ê£²¥·µ¤   ´ ²µ£¨Î´µ ¶µ-
²µ¦¥´¨Õ Rb ¢ K2RbC60 [17].
Ha p¨¸. 38 ¶µ± §a´µ ËÊ·Ó¥-¶·¥µ¡-
· §µ¢ ´¨e (FT) EXAFS-µ¸Í¨²²Ö-
Í¨° Rb ¶·¨ · §²¨Î´ÒÌ É¥³¶¥-
· ÉÊ· Ì ¢³¥¸É¥ ¸ É¥µ·¥É¨Î¥¸±¨³
· ¸Î¥Éµ³ FT ¸ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö³¨ RbÄ
C, ¶µ²ÊÎ¥´´Ò³¨ ¤²Ö Í¥´É· ²Ó´µ°
¶µ§¨Í¨¨ Rb ¢ O-Ê§²¥ c ¨¸¶µ²Ó-
§µ¢ ´¨¥³ É¥µ·¥É¨Î¥¸±¨Ì  ³¶²¨ÉÊ¤
· ¸¸¥Ö´¨Ö ¨ Ë §µ¢ÒÌ ¸¤¢¨£µ¢ [17].
�É¨ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö RbÄC ¶µ± § ´Ò ´ 
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·¨¸. 39 ¢ ¢¨¤¥ ÏÉ·¨Ìµ¢ ´´µ° ¤¨ £· ³³Ò. ˆ³¥¥É¸Ö Î¥É±µ¥ µÉ²¨Î¨¥ ¢ ³ ±¸¨-
³Ê³¥ ËÊ´±Í¨¨ · ¤¨ ²Ó´µ£µ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ³¥¦¤Ê Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³¨ ¤ ´-
´Ò³¨ ¨ É¥µ·¥É¨Î¥¸±µ° ±·¨¢µ°, ÎÉµ ´ ¶µ³¨´ ¥É ¸¨ÉÊ Í¨Õ ¢  ´ ²¨§¥ o-Ê§²µ¢
¢ [17]. � §Ê³´ Ö ¶µ¤£µ´±  ¨§³¥·¥´´ÒÌ FT-¸¶¥±É·µ¢ ¡Ò²  ¶µ²ÊÎ¥´  ¸ ¶µ³µ-
ÐÓÕ ´¥Í¥´É· ²Ó´µ° ¶µ§¨Í¨¨ (0,5, ε, ε), £¤¥ ε = −0,07, ¨ ¸ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥³
· ¸¸ÉµÖ´¨° RbÄC, ¶µ± § ´´Ò³ ´  ·¨¸. 39, ¡.

�¨¸. 39. ˜É·¨Ì¤¨ £· ³³  · ¸¸ÉµÖ´¨° RbÄC: a) Rb ¢ Í¥´É·¥ µ±É Ô¤·¨Î¥¸±µ£µ ³¥¦¤µ-
Ê§²¨Ö; ¡) Rb ¢ ´¥Í¥´É· ²Ó´µ° ¶µ§¨Í¨¨ (0,5, ε, ε), £¤¥ ε = −0,07

�¨¸. 40. ’¥³¶¥· ÉÊ·´ Ö § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ ±¢ -
¤· Éµ¢ ¸·¥¤´¥±¢ ¤· É¨Î´ÒÌ µÉ±²µ´¥´¨°
σ2

1,2,3 · ¤¨Ê¸µ¢ ¡²¨¦ °Ï¨Ì ±µµ·¤¨´ Í¨-
µ´´ÒÌ ¸Ë¥· RbÄC123. �µ± § ´  ¶µ¤£µ´± 
¤ ´´ÒÌ σ2(T ) ¤²Ö ³µ¤¥²¨ „¥¡ Ö: ±¢ -
¤· ÉÒ Å 1-Ö µ¡µ²µÎ± ; ±·Ê¦±¨ Å 2-Ö
µ¡µ²µÎ± ; É·¥Ê£µ²Ó´¨±¨ Å 3-Ö µ¡µ²µÎ± 

‚ ¶·¥¤¢ ·¨É¥²Ó´µ³ EXAFS- ´ -
²¨§¥ · ¤¨ ²Ó´Ò¥ ¸¶¥±É·Ò ¡Ò²¨ ¶µ-
¤µ£´ ´Ò ¸ ¶µ³µÐÓÕ É·¥Ì ±µµ·¤¨-
´ Í¨µ´´ÒÌ ¸Ë¥· Ê£²¥·µ¤ , ÎÉµ ¶·¨-
¢µ¤¨É ± · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö³ · ¸¸ÉµÖ´¨°
RbÄC, ± ± ¶µ± § ´µ ´  ·¨¸. 39, ¡. •µ-
·µÏ Ö ¶µ¤£µ´±  ¡Ò²  ¶µ²ÊÎ¥´  ¸ RbÄ
C1 = 3,08(2) 	A, RbÄC2 = 3,54(3) 	A ¨
RbÄC3 = 3,90(5) 	A. �Ò²µ ´ °¤¥´µ,
ÎÉµ ÔÉ¨ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö ¶µÎÉ¨ ´¥ § ¢¨¸ÖÉ
µÉ É¥³¶¥· ÉÊ·Ò. �  ¢Éµ·µ³ ÔÉ ¶¥  ´ -
²¨§  ³Ò Ë¨±¸¨·µ¢ ²¨ · ¸¸ÉµÖ´¨Ö ¢Ò-
Ï¥´ §¢ ´´Ò³¨ ¢¥²¨Î¨´ ³¨ ¨ µ¶·¥¤¥-
²¨²¨ ±¢ ¤· ÉÒ µÉ±²µ´¥´¨° ÔÉ¨Ì · ¸-
¸ÉµÖ´¨°. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¤²Ö ¸·¥¤´¥±¢ -
¤· É¨Î´ÒÌ µÉ±²µ´¥´¨° σ2(T ) · ¸¸Éµ-
Ö´¨° RbÄC ¶µ± § ´Ò ´  ·¨¸. 40: ¶µ-
¤µ£´ ´´ Ö É¥³¶¥· ÉÊ·  „¥¡ Ö 140 Š ¢
³¥Éµ¤¥ EXAFS ¤²Ö ¶¥·¢µ° ±µµ·¤¨´ -



EXAFS-‘�…Š’��‘Š��ˆŸ �� �“—Š�• 1355

Í¨µ´´µ° ¸Ë¥·Ò Ìµ·µÏµ µ¶¨¸Ò¢ ¥É ¸¨²Ó´ÊÕ É¥³¶¥· ÉÊ·´ÊÕ § ¢¨¸¨³µ¸ÉÓ ¸¨£-
´ ²  EXAFS ´  ·¨¸. 38. �É´µ¸¨É¥²Ó´µ ¡µ²ÓÏ¨¥ ¸É É¨Î¥¸±¨¥ ¢±² ¤Ò σ2(T )
µÉ· ¦ ÕÉ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥ · ¸¸ÉµÖ´¨° RbÄC, ¶µ± § ´´µ¥ ´  ·¨¸. 39.

‡�Š‹	—…�ˆ…

‘ · §¢¨É¨¥³ ¨¸ÉµÎ´¨±µ¢ ¸¨´Ì·µÉ·µ´´µ£µ ¨§²ÊÎ¥´¨Ö ³¥Éµ¤ EXAFS-¸¶¥±É-
·µ¸±µ¶¨¨ ¸É ´µ¢¨É¸Ö µ¤´¨³ ¨§ ¡ §µ¢ÒÌ ¢ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨¨ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¢  ³µ·Ë-
´ÒÌ, ±¢ §¨±·¨¸É ²²¨Î¥¸±¨Ì ¸·¥¤ Ì · §²¨Î´µ£µ ¶·µ¨¸Ìµ¦¤¥´¨Ö. �µ²ÓÏµ¥ §´ -
Î¥´¨¥ ¨³¥¥É ¶·¨³¥´¥´¨¥ ÔÉµ£µ ³¥Éµ¤  ¢ µ¡² ¸É¨ ´ ´µ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¸¨¸É¥³,
É ±¨Ì ± ± ±¢ ´Éµ¢Ò¥ ÉµÎ±¨, ´ ´µÉ·Ê¡±¨, ³¥²±µ¤¨¸¶¥·¸¨µ´´Ò¥ ¶µ²Ê¶·µ¢µ¤-
´¨±µ¢Ò¥ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò. �¸µ¡¥´´µ ´ ¤µ µÉ³¥É¨ÉÓ ¡µ²ÓÏÊÕ ¶µÉ·¥¡´µ¸ÉÓ ¢ ´µ-
¢ÒÌ ³ É¥·¨ ² Ì, ´¥µ¡Ìµ¤¨³ÒÌ ¤²Ö ¸µ§¤ ´¨Ö ´µ¢ÒÌ ²¥± ·¸É¢¥´´ÒÌ Ëµ·³. �Éµ
¸É¨³Ê²¨·Ê¥É · §¢¨É¨¥ ¶·¥Í¨§¨µ´´ÒÌ  ´ ²¨É¨Î¥¸±¨Ì ³¥Éµ¤µ¢ ¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨°,
¨³¥ÕÐ¨Ì ¤¥²µ ¸ ³¨±·µ¸±µ¶¨Î¥¸±¨³¨ ±µ²¨Î¥¸É¢ ³¨ ¢¥Ð¥¸É¢ .

„ ²Ó´¥°Ï¨° ¶·µ£·¥¸¸ ³¥Éµ¤µ¢ EXAFS-¸¶¥±É·µ¸±µ¶¨¨ ¢ ¶·¨³¥´¥´¨¨ ±
¨¸¸²¥¤µ¢ ´¨Õ ±¨´¥É¨Î¥¸±¨Ì ¶·µÍ¥¸¸µ¢ ¢ ±µ´¤¥´¸¨·µ¢ ´´ÒÌ ¸·¥¤ Ì ¸¢Ö§ ´ ¸
¨¸¶µ²Ó§µ¢ ´¨¥³ ¨¸ÉµÎ´¨±µ¢ ‘ˆ ¶µ¢ÒÏ¥´´µ° Ö·±µ¸É¨ É·¥ÉÓ¥£µ ¶µ±µ²¥´¨Ö,
· §· ¡µÉ±µ° ·¥´É£¥´µ¢¸±µ° µ¶É¨±¨ ¤²Ö ¶µ²ÊÎ¥´¨Ö ¶ÊÎ±µ¢ ·¥´É£¥´µ¢¸±µ£µ ¨§-
²ÊÎ¥´¨Ö · §³¥·µ³ ¶µ·Ö¤±  ³±³,   É ±¦¥ ¸µ§¤ ´¨¥³ ¤¢Ê³¥·´ÒÌ ¤¥É¥±Éµ·µ¢ ¸
¢Ò¸µ±¨³ ¶·µ¸É· ´¸É¢¥´´Ò³ · §·¥Ï¥´¨¥³. ‚ ¸¨²Ê Éµ£µ, ÎÉµ ¸Éµ¨³µ¸ÉÓ ¸µ§¤ -
´¨Ö Ê¸É ´µ¢µ± ´  ¶ÊÎ± Ì ‘ˆ µÎ¥´Ó ¢Ò¸µ± , § ²µ£µ³ Ê¸¶¥Ì  Ö¢²Ö¥É¸Ö ¸µ§¤ ´¨¥
Ï¨·µ±µ° ±µµ¶¥· Í¨¨ ÊÎ¥´ÒÌ ¨§ ³´µ£¨Ì ¨¸¸²¥¤µ¢ É¥²Ó¸±¨Ì Í¥´É·µ¢ Å µÉ
ËÊ´¤ ³¥´É ²Ó´ÒÌ ´ ÊÎ´ÒÌ ¤µ ¶·µ³ÒÏ²¥´´ÒÌ ±µ·¶µ· Í¨°.
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