
46 �¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2005. ò6��� 543.422.8 ����� ����� ����������� ����������������������� ��� ������������� ������� ������� EXAFS-��������������.�. �¥¡¥¤¥¢, �.�. �«ãç¨áª ï(ª ä¥¤à  ä¨§¨ª¨ ¯®«ã¯à®¢®¤¨ª®¢)E-mail: swan@scon155.phys.msu.su�à¥¤«®¦¥ ®¢ë© ¬¥â®¤, ¯®§¢®«ïîé¨© ¨§ ¤ ëå EXAFS ®¯à¥¤¥«¨âì ¯ à ¬¥âàë âà¥å-¬¥à®£® ¬®£®ï¬®£® ¯®â¥æ¨ «  ¥æ¥âà «ìëå  â®¬®¢. �á®¢ë¬¨ ®á®¡¥®áâï¬¨ ¯®¤å®¤ ï¢«ïîâáï à §«®¦¥¨¥ âà¥å¬¥à®£® ¯®â¥æ¨ «  ¢ ª« áâ¥à¥ ¢ àï¤ ¯® áâ¥¯¥ï¬ á¬¥é¥¨ï á ãç¥â®¬®£à ¨ç¥¨©,  ª« ¤ë¢ ¥¬ëå á¨¬¬¥âà¨¥© ã§«  à¥è¥âª¨, ¨ â®ç®¥ âà¥å¬¥à®¥ ¨â¥£à¨à®¢ ¨¥äãªæ¨¨ à á¯à¥¤¥«¥¨ï ¯à¨ à áç¥â¥ á¯¥ªâà®¢ EXAFS. � à ¬ª å íâ®£® ¯®¤å®¤  ¢¯¥à¢ë¥ ¢ ª« á-á¨ç¥áª®¬ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ ®æ¥¥ë ¯ à ¬¥âàë ¬®£®ï¬®£® ¯®â¥æ¨ «    ¯à¨¬¥à¥  â®¬  Ge¢ â¢¥à¤®¬ à áâ¢®à¥ Sn1�xGexTe (77 6 T 6 300 K, x > 0:4). �®ª § ®, çâ®  £ à¬®¨ç¥áª ïç áâì ¯®â¥æ¨ «  á¨«ì®  ¨§®âà®¯ ,   ¯® á¢®¥¬ã â¨¯ã á¥£¥â®í«¥ªâà¨ç¥áª¨© ä §®¢ë©¯¥à¥å®¤ ¢ Sn1�xGexTe ®ª §ë¢ ¥âáï ¯à®¬¥¦ãâ®çë¬ ¬¥¦¤ã ¯¥à¥å®¤ ¬¨ â¨¯  á¬¥é¥¨ï¨ ¯®àï¤®ª{¡¥á¯®àï¤®ª.�¢¥¤¥¨¥�¥æ¥âà «ìë¥ ¯à¨¬¥á¨ ¤ ¢® ¯à¨¢«¥ª îâ ¢¨-¬ ¨¥ ¨áá«¥¤®¢ â¥«¥© á¢®¨¬¨ ¥®¡ëçë¬¨ á¢®©áâ-¢ ¬¨ [1]. � ç áâ®áâ¨, ®¨ ¬®£ãâ ¢ë§ë¢ âì ¯®ï¢«¥-¨¥ á¥£¥â®í«¥ªâà¨ç¥áª¨å ä §®¢ëå ¯¥à¥å®¤®¢ (��)¢ ªà¨áâ «« å, ª ª,  ¯à¨¬¥à, ¢ á«ãç ¥ ¯à¨¬¥á¨ Ge¢ SnTe, PbTe ¨ PbSe, S ¢ PbTe, Li ¢ KTaO3 .�¤ ª® ¤®¢®«ì® ç áâ® ¤ ë¥ ¤ ¦¥ ® â¨¯¥ ä -§®¢®£® ¯¥à¥å®¤  ¢ â ª¨å ªà¨áâ «« å ®ª §ë¢ îâáï¯à®â¨¢®à¥ç¨¢ë¬¨. � ¯à¨¬¥à, ¢ â¢¥à¤®¬ à áâ¢®à¥GeTe{SnTe ¯®¢¥¤¥¨¥ â¥¯«®¥¬ª®áâ¨ [2] ¨ ã¯àã£¨å¬®¤ã«¥© [3] ¢ ®ªà¥áâ®áâ¨ â®çª¨ �îà¨ á¢¨¤¥â¥«ì-áâ¢ã¥â ® ¡«¨§®áâ¨ �� ª ¯¥à¥å®¤ ¬ â¨¯  á¬¥é¥¨ï(¢ GeTe, ªà®¬¥ â®£®,  ¡«î¤ ¥âáï ¬ï£ª ï ¬®¤  [4]),¢ â® ¢à¥¬ï ª ª ¨áá«¥¤®¢ ¨ï ¯à®âï¦¥®© â®ª®©áâàãªâãàë ¢ á¯¥ªâà å à¥â£¥®¢áª®£® ¯®£«®é¥¨ï(EXAFS) [5] ï¢® ãª §ë¢ îâ, çâ®  â®¬ë Ge ï¢«ï-îâáï ¥æ¥âà «ìë¬¨ ª ª ¨¦¥, â ª ¨ ¢ëè¥ Tc .�®á«¥¤¥¥ á¢¨¤¥â¥«ìáâ¢ã¥â ® áãé¥áâ¢®¢ ¨¨ ¬®-£®ï¬®£® ¯®â¥æ¨ «  ¨ ä §®¢®¬ ¯¥à¥å®¤¥ â¨¯  ¯®-àï¤®ª{¡¥á¯®àï¤®ª. �¡êïá¥¨¥ íâ¨å ¯à®â¨¢®à¥ç¨©¥¢®§¬®¦® ¡¥§ ¯àï¬®£® ®¯à¥¤¥«¥¨ï ¯ à ¬¥âà®¢¯®â¥æ¨ «  ¥æ¥âà «ì®© ¯à¨¬¥á¨ V (r) .�¥â®¤ EXAFS-á¯¥ªâà®áª®¯¨¨ ï¢«ï¥âáï ¬®éë¬¬¥â®¤®¬ ¨áá«¥¤®¢ ¨ï ¯®â¥æ¨ «  ¬¥¦ â®¬®£® ¢§ -¨¬®¤¥©áâ¢¨ï ¢ ªà¨áâ «« å. �  áâ®ïé¥¥ ¢à¥¬ï ¤«ï®¯à¥¤¥«¥¨ï ¯ à ¬¥âà®¢  £ à¬®¨ç®£® ¬¥¦ â®¬-®£® ¯®â¥æ¨ «  ¨§ ¤ ëå EXAFS ¨á¯®«ì§ã¥âáï¬¥â®¤ ªã¬ã«ïâëå à §«®¦¥¨© [6, 7]. �¤ ª® íâ®¬ã¬¥â®¤ã ¯à¨áãé¨ á«¥¤ãîé¨¥ ®£à ¨ç¥¨ï: 1)  £ à-¬®¨§¬ ¥ ¤®«¦¥ ¡ëâì á¨«ìë¬, çâ®¡ë ¬®¦® ¡ë«®®£à ¨ç¨âìáï ¥áª®«ìª¨¬¨ ¯¥à¢ë¬¨ ç«¥ ¬¨ à §«®-¦¥¨ï ¯® k ; 2) ¬¥â®¤ ¥¯à¨¬¥¨¬ ¤«ï ªà¨áâ ««®¢,¢ ª®â®àëå ¯®â¥æ¨ « ¨¬¥¥â ¥áª®«ìª® ¬¨¨¬ã¬®¢.�à®¬¥ â®£®, ¬¥â®¤ ªã¬ã«ïâëå à §«®¦¥¨© ¥ ¤ ¥â¨ä®à¬ æ¨¨ ®¡  ¨§®âà®¯¨¨  â®¬®£® ¤¢¨¦¥¨ï.�®áª®«ìªã ¯®â¥æ¨ « ¥æ¥âà «ìëå ¯à¨¬¥á¥© ¨¬¥-

¥â ¥áª®«ìª® í¥à£¥â¨ç¥áª¨ íª¢¨¢ «¥âëå ¬¨¨¬ã-¬®¢, ®â¢¥ç îé¨å à §«¨çë¬  ¯à ¢«¥¨ï¬ á¬¥é¥-¨ï  â®¬  ¨§ ã§«  à¥è¥âª¨, â® ¤«ï à¥è¥¨ï ¯®áâ ¢-«¥®© § ¤ ç¨ ¥®¡å®¤¨¬® ¨áª âì ¤àã£®© ¯®¤å®¤.�  áâ®ïé¥© à ¡®â¥ ¯à¥¤«®¦¥ ®¢ë© ¬¥â®¤ à¥-è¥¨ï § ¤ ç¨ ®¯à¥¤¥«¥¨ï ¯ à ¬¥âà®¢ ¬®£®ï¬®£®¯®â¥æ¨ «  ¥æ¥âà «ìëå ¯à¨¬¥á¥©, ª®â®àë© á¢®-¡®¤¥ ®â ¥¤®áâ âª®¢, ¯à¨áãé¨å ¬¥â®¤ã ªã¬ã«ïâ-ëå à §«®¦¥¨©. �â®â ¯®¤å®¤ ¡ã¤¥â ¨á¯®«ì§®¢ ¤«ï ¨§ãç¥¨ï ä®à¬ë ¯®â¥æ¨ «ì®© ï¬ë  â®¬®¢ Ge¢ â¢¥à¤®¬ à áâ¢®à¥ Sn1�xGexTe ¨ ¥¥ ¨§¬¥¥¨ï ¯à¨¨§¬¥¥¨¨ â¥¬¯¥à âãàë ¨ ª®æ¥âà æ¨¨ £¥à¬ ¨ï.�¯¨á ¨¥ ¯®¤å®¤ � â¥®à¨¨ EXAFS ¢ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ ®¤®ªà â®-£® à áá¥ï¨ï ®áæ¨««¨àãîé ï ç áâì ¢ á¯¥ªâà¥  K -ªà î ¯®£«®é¥¨ï (äãªæ¨ï EXAFS), á¢ï§  ïá  â®¬ ¬¨ ¯¥à¢®© ª®®à¤¨ æ¨®®© áä¥àë, ¨¬¥¥â¢¨¤ [8]�(k) =Xj S20k Im(f(k; �)e2i�1Z �(r)e�2r=�r2 e2ikr dr);(1)£¤¥ áã¬¬¨à®¢ ¨¥ ¨¤¥â ¯® ¢á¥¬ ¡«¨¦ ©è¨¬ á®á¥-¤ï¬; S20 | ä ªâ®à, ãç¨âë¢ îé¨© ¬®£®í«¥ªâà®ë¥íää¥ªâë ¨ ¥ã¯àã£®¥ à áá¥ï¨¥; f | ª®¬¯«¥ªá ïäãªæ¨ï ®¡à â®£® à áá¥ï¨ï; �1 | ä §  ¢ë«¥â  ä®-â®í«¥ªâà®  á ®à¡¨â «ìë¬ ¬®¬¥â®¬ l = 1 ¨§ ¯®£«®-é îé¥£®  â®¬ ; � | ¤«¨  á¢®¡®¤®£® ¯à®¡¥£  ä®-â®í«¥ªâà® ; k | ¢®«®¢®© ¢¥ªâ®à ä®â®í«¥ªâà® ,á¢ï§ ë© á í¥à£¨¥© E ¯®£«®é¥®£® à¥â£¥®¢-áª®£® ª¢ â  ¨ í¥à£¨¥© ä®â®¨®¨§ æ¨¨ ãà®¢ï E0ä®à¬ã«®© k =p2m(E �E0)=~ ; �(r) | ¢¥à®ïâ®áâì å®¦¤¥¨ï à áá¥¨¢ îé¥£®  â®¬  ¢ â®çª¥ r ( ç «®á¨áâ¥¬ë ®âáç¥â  á¢ï§ ® á ¯®£«®é îé¨¬  â®¬®¬),  r = jrj | à ááâ®ï¨¥ ¬¥¦¤ã ¯®£«®é îé¨¬ ¨ à á-



�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2005. ò6 47á¥¨¢ îé¨¬  â®¬ ¬¨. �ãªæ¨¨ S20 , f , �1 , � ï¢«ï-îâáï äãªæ¨ï¬¨, å à ªâ¥à¨§ãîé¨¬¨ ¯®£«®é îé¨©¨ à áá¥¨¢ îé¨©  â®¬ë,   ¨ä®à¬ æ¨ï ® «®ª «ì®©áâàãªâãà¥ ¨ ¤¢¨¦¥¨¨  â®¬®¢ á®¤¥à¦¨âáï ¢ äãªæ¨¨à á¯à¥¤¥«¥¨ï �(r) .�®§¬®¦®áâì  å®¦¤¥¨ï ¯ à ¬¥âà®¢ ¯®â¥æ¨- «ì®© ï¬ë ¨§ á¯¥ªâà®¢ EXAFS ®á®¢     â®¬, çâ®äãªæ¨ï �(r) ®¯à¥¤¥«ï¥âáï V (r) . �ãâì ¯à¥¤« £ ¥-¬®£® ¯®¤å®¤  ª ®¡à ¡®âª¥ á¯¥ªâà®¢ EXAFS á®áâ®¨â¢ á«¥¤ãîé¥¬. � ç «  ¬ë ¯ à ¬¥âà¨§ã¥¬ âà¥å¬¥à-ë© ¯®â¥æ¨ « V (r) , ãç¨âë¢ ï á¨¬¬¥âà¨î ªà¨á-â «« , § â¥¬ ¢ëç¨á«ï¥¬ ®à¬ «¨§®¢ ãî äãªæ¨îà á¯à¥¤¥«¥¨ï �(r) ¨ ¯®¤áâ ¢«ï¥¬ ¥¥ ¢ ãà ¢¥-¨¥ (1), çâ®¡ë à ááç¨â âì â¥®à¥â¨ç¥áª¨© á¯¥ªâàEXAFS ¨ áà ¢¨âì ¥£® á íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬ á¯¥ªâ-à®¬. � «¥¥, ¢ àì¨àãï ¯ à ¬¥âàë ¯®â¥æ¨ «  ¨ ¯®-¢â®àïï ¯à®æ¥¤ãàã ¢ëç¨á«¥¨ï â¥®à¥â¨ç¥áª®£® á¯¥ªâ-à , ¬¨¨¬¨§¨àã¥¬ áà¥¤¥ª¢ ¤à â¨ç®¥ ®âª«®¥¨¥à áç¥â®£® á¯¥ªâà  EXAFS ®â íªá¯¥à¨¬¥â «ì®£®¨ â ª¨¬ ®¡à §®¬ ®¯à¥¤¥«ï¥¬ ä®à¬ã ¯®â¥æ¨ «ì®©ï¬ë.�ëè¥ â¥¬¯¥à âãàë ��  è¨ ªà¨áâ ««ë ¨¬¥îâáâàãªâãàã NaCl. � íâ®© áâàãªâãà¥ ª ¦¤ë© ¥æ¥-âà «ìë©  â®¬ Ge ¤¢¨¦¥âáï ¢ ®ªâ í¤à¥, áä®à¬¨-à®¢ ®¬ è¥áâìî  â®¬ ¬¨ Te. �®áª®«ìªã ¢ á¥-£¥â®í«¥ªâà¨ª å á¬¥é¥¨¥ á¥£¥â® ªâ¨¢ëå  â®¬®¢¨§ ã§«®¢ à¥è¥âª¨ ¢ à¥§ã«ìâ â¥ â¥¯«®¢®£® ¤¢¨¦¥-¨ï ¢á¥£¤  ¡®«ìè¥, ç¥¬ ®ªàã¦ îé¨å  â®¬®¢, â®¢ ª ç¥áâ¢¥ ¯¥à¢®£® ¯à¨¡«¨¦¥¨ï ¬®¦® ¯à¥¥¡à¥çìâ¥¯«®¢ë¬ ¤¢¨¦¥¨¥¬  â®¬®¢ Te ¨ à áá¬ âà¨¢ âìâ®«ìª® ¤¢¨¦¥¨¥  â®¬  Ge ¢ ¦¥áâª®¬ ®ªâ í¤à¥.�  è¨å íªá¯¥à¨¬¥â å ¯®£«®é îé¨¬¨  â®¬ ¬¨ï¢«ïîâáï  â®¬ë Ge,   à áá¥¨¢ îé¨¬¨ |  â®¬ëTe. �®áª®«ìªã  á ¨â¥à¥áã¥â  â®¬®¥ ¤¢¨¦¥¨¥Ge, â® ¡ã¤¥â ¡®«¥¥ ã¤®¡® ¢ë¤¥«¨âì ª« áâ¥à ¨§á¥¬¨  â®¬®¢ (Ge + 6Te) ¨ ¯¥à¥©â¨ ¢ ®¢ãî á¨áâ¥¬ã®âáç¥â ,  ç «® ª®â®à®© à á¯®« £ ¥âáï ¢ æ¥âà¥á¨¬¬¥âà¨¨ ®ªâ í¤à . �ç¨âë¢ ï, çâ® �(r) ï¢«ï¥âáï¯ à®© äãªæ¨¥© à á¯à¥¤¥«¥¨ï, ¬®¦® ¯¥à¥¯¨á âìãà ¢¥¨¥ (1) ¢ ®¢®© á¨áâ¥¬¥ ®âáç¥â  ¨ ¯®ª § âì,çâ® ¢ëà ¦¥¨¥ ¤«ï �(k) ®áâ ¥âáï â¥¬ ¦¥, §  ¨á-ª«îç¥¨¥¬ â®£®, çâ® ¢¥ªâ®à r â¥¯¥àì áâ ®¢¨âáïª®®à¤¨ â®©  â®¬  Ge,   �(r) | ¢¥à®ïâ®áâìî  -å®¦¤¥¨ï  â®¬  Ge ¢ â®çª¥ r . � ®¢®© á¨áâ¥¬¥®âáç¥â   â®¬ë â¥««ãà  à á¯®« £ îâáï   à ááâ®ï¨¨a0=2 ®â  ç «  ª®®à¤¨ â ¢¤®«ì ®á¥© <100> (a0 |¯ à ¬¥âà à¥è¥âª¨). �â® § ç¨â, çâ® ¤«ï  â®¬  Ge,à á¯®«®¦¥®£® ¢ â®çª¥ r= (x; y; z) , ¢ª« ¤ ®â è¥áâ¨ â®¬®¢ Te ¢ äãªæ¨î EXAFS (1) ¡ã¤¥â ®¯à¥¤¥-«ïâìáï è¥áâìî âà¥å¬¥àë¬¨ ¨â¥£à « ¬¨, ¢ ª®-â®àëå à ááâ®ï¨ï r à ááç¨âë¢ îâáï ¯® ä®à¬ã« ¬r2 = (a0=2�x)2+ y2+ z2 , r2 = x2+(a0=2� y)2+ z2 ,r2 = x2 + y2 + (a0=2� z)2 .� ¬¨ªà®áª®¯¨ç¥áª®© ¬®¤¥«¨ á¥£¥â®í«¥ªâà¨ç¥áâ-¢  [9] íää¥ªâ¨¢ë© ¯®â¥æ¨ « V (r) , ¢ ª®â®à®¬ ¤¢¨-¦¥âáï  â®¬, á®áâ®¨â ¨§ ¤¢ãå á« £ ¥¬ëå: «®ª «ì®£® £ à¬®¨ç¥áª®£® ¯®â¥æ¨ «  Vloc(r) ¨ á« £ ¥¬®£®Vmf = (d �Emf) , ®¯¨áë¢ îé¥£® ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ à á-

á¬ âà¨¢ ¥¬®£®  â®¬  á ¤àã£¨¬¨  â®¬ ¬¨ â®£® ¦¥â¨¯  ¨ ¢¥è¨¬ ¯®«¥¬. � §«®¦¨¬ ¯®â¥æ¨ « Vloc(r)¢ ®ªà¥áâ®áâ¨  ç «  ª®®à¤¨ â ¯® áâ¥¯¥ï¬ ª®¬¯®-¥â®¢  â®¬ëå á¬¥é¥¨©. �«ï ã§« , å à ªâ¥à¨§ã-¥¬®£® â®ç¥ç®© £àã¯¯®© á¨¬¬¥âà¨¨ Oh , à §«®¦¥¨¥¯® áâ¥¯¥ï¬ ¤® ç¥â¢¥àâ®£® ¯®àï¤ª  ¨¬¥¥â ¢¨¤Vloc(r) = �+ �r2 + r4 + �(x2y2 + x2z2 + y2z2);r2 = x2 + y2 + z2; (2)£¤¥ � , � ,  ¨ � | ¥ª®â®àë¥ ª®íää¨æ¨¥âë.�®áª®«ìªã äãªæ¨ï à á¯à¥¤¥«¥¨ï ¥ § ¢¨á¨â ®â¢ë¡®à   ç «  ®âáç¥â  í¥à£¨¨, ¯®«®¦¨¬ �= 0 .�®£¤  ¢ëà ¦¥¨¥ (2) ¬®¦® ¯¥à¥¯¨á âì á«¥¤ãîé¨¬®¡à §®¬:Vloc(r) = a(�2R2minr2+ r4) ++ d(x2y2 + x2z2 + y2z2 � r4=3); (3)£¤¥ a =  + �=3 > 0 | ¯ à ¬¥âà, å à ªâ¥à¨§ãîé¨©¨§®âà®¯ãî ç áâì  £ à¬®¨§¬  ç¥â¢¥àâ®£® ¯®àï¤ª ,R2min = ��=(2 + 2�=3) | ª¢ ¤à â à ááâ®ï¨ï ¤®¬¨¨¬ã¬  ¯®â¥æ¨ « , d = � | ¯ à ¬¥âà, ®¯¨áë¢ -îé¨©  ¨§®âà®¯ãî ç áâì  £ à¬®¨§¬  ç¥â¢¥àâ®£®¯®àï¤ª . � à ¡®â¥ [5] ¯®ª § ®, çâ® ¢ Sn1�xGexTe â®¬ë Ge á¬¥é¥ë ¢ ®¤® ¨§ ¢®áì¬¨ íª¢¨¢ «¥âëå ¯à ¢«¥¨© <111> , ¯®íâ®¬ã § ª ¯ à ¬¥âà  d¢ ä®à¬ã«¥ (3) ¤®«¦¥ ¡ëâì ®âà¨æ â¥«ìë¬.� áá¬ âà¨¢ ¥¬ë¥ ¢ íâ®© à ¡®â¥ íªá¯¥à¨¬¥â «ì-ë¥ ¤ ë¥ ¯®«ãç¥ë ¤«ï ®¡à §æ®¢,  å®¤ïé¨å-áï ¢ á¥£¥â®í«¥ªâà¨ç¥áª®© ä §¥, ¯®íâ®¬ã ¯à¨ ®¡-à ¡®âª¥ ¤ ëå ¥®¡å®¤¨¬® ãç¥áâì áãé¥áâ¢®¢ ¨¥¢ë¤¥«¥®£®  ¯à ¢«¥¨ï (á« £ ¥¬®¥ Vmf ) ¨ à®¬-¡®í¤à¨ç¥áª®¥ ¨áª ¦¥¨¥ à¥è¥âª¨. �æ¥¨¬ áâ¥¯¥ì¢«¨ï¨ï íâ¨å ä ªâ®à®¢ ¨ § ç¨¬®áâì ¨¢ à¨ â®¢¡®«¥¥ ¢ëá®ª¨å áâ¥¯¥¥©   ¯®«ãç ¥¬ë¥ à¥§ã«ìâ âë.�¡à ¡®âª  ¤ ëå á ãç¥â®¬ ¨§¢¥áâ®£® ¨§ íªá¯¥à¨-¬¥â  à®¬¡®í¤à¨ç¥áª®£® ¨áª ¦¥¨ï à¥è¥âª¨ ¯à ª-â¨ç¥áª¨ ¥ ¢«¨ï¥â   á®£« á¨¥ íªá¯¥à¨¬¥â «ìëå¨ â¥®à¥â¨ç¥áª¨å á¯¥ªâà®¢ ¨ § ç¥¨ï ¯ à ¬¥âà®¢«®ª «ì®£® ¯®â¥æ¨ « . �ç¥â ¢ à §«®¦¥¨¨ (2) ¨-¢ à¨ â®¢ è¥áâ®£® ¯®àï¤ª  ¯®ª § «, çâ® ¨å ¢«¨ï¨¥  ¤ ë¥, ¯®«ãç¥ë¥ ¯® ªà ©¥© ¬¥à¥ ¯à¨ ¨§ª®©â¥¬¯¥à âãà¥, â ª¦¥ ¥áãé¥áâ¢¥®. �â® ª á ¥âáï¬®«¥ªã«ïà®£® ¯®«ï Emf , â® å®âï ¥£® ¢«¨ï¨¥   ¯ -à ¬¥âàë ¯®â¥æ¨ «  ¨ ¬®¦¥â ¡ëâì § ¬¥âë¬, ®¤ ª®¯®¯ëâª  ¨á¯®«ì§®¢ âì ¥£® ¢ ª ç¥áâ¢¥ ¥é¥ ®¤®£®¯®¤£®®ç®£® ¯ à ¬¥âà  ¯à¨ ®¡à ¡®âª¥ ¤ ëå ¥®ª § « áì ãá¯¥è®© (á®£« á¨¥ íªá¯¥à¨¬¥â «ìëå¨ â¥®à¥â¨ç¥áª¨å á¯¥ªâà®¢ ®ç¥ì á« ¡® § ¢¨á¥« ®â Emf ). �®íâ®¬ã ¢  áâ®ïé¥© à ¡®â¥ ¢ ª ç¥áâ-¢¥ ¯¥à¢®£® ¯à¨¡«¨¦¥¨ï ¡ë«® à¥è¥® ¯à¥¥¡à¥çì¢«¨ï¨¥¬ ¬®«¥ªã«ïà®£® ¯®«ï ¨ à®¬¡®í¤à¨ç¥áª®£®¨áª ¦¥¨ï.�á«¨ â¥¬¯¥à âãà  ¯à¥¢ëè ¥â â¥¬¯¥à âãàã �¥¡ ï,â® ¯à¨¬¥¨¬® ª« áá¨ç¥áª®¥ ¯à¨¡«¨¦¥¨¥ ¨ ¢¥à®-ïâ®áâì  å®¦¤¥¨ï  â®¬  ¢ ¯à®¨§¢®«ì®© â®çª¥ªà¨áâ ««  ®¯à¥¤¥«ï¥âáï § ç¥¨¥¬ ¯®â¥æ¨ «ì®©



48 �¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2005. ò6í¥à£¨¨ ¢ íâ®© â®çª¥: �(r) � exp(�V (r)=kT ) �) . �®-áª®«ìªã ¯à¨ ¢ëç¨á«¥¨¨ äãªæ¨¨ EXAFS (1) ¢ ®¡-áã¦¤ ¥¬®¬ ¯®¤å®¤¥ ¯à®¢®¤¨âáï â®ç®¥ âà¥å¬¥à®¥¨â¥£à¨à®¢ ¨¥, íâ® ¯®§¢®«ï¥â  ¬ à ¡®â âì á ¯®-â¥æ¨ « ¬¨ á ¯à®¨§¢®«ì®© áâ¥¯¥ìî  £ à¬®¨§¬ ,¨ ¢ â®¬ ç¨á«¥ á ¬®£®ï¬ë¬¨ ¯®â¥æ¨ « ¬¨. �ë¤¥-«¥¨¥ ª« áâ¥à , ª®â®àë© § ¤ ¥â ¢§ ¨¬®¥ ¯®«®¦¥¨¥ â®¬®¢ â¥««ãà , ¯®§¢®«ï¥â ®¯à¥¤¥«ïâì ¨ ¯ à ¬¥âàë ¨§®âà®¯¨¨  â®¬®£® ¤¢¨¦¥¨ï.�ªá¯¥à¨¬¥â�§¬¥à¥¨ï ¯à®¢®¤¨«¨áì   ¯®«¨ªà¨áâ ««¨ç¥áª¨å®¡à §æ å â¢¥à¤®£® à áâ¢®à  Sn1�xGexTe á x = 0:4 ,0:7 ¨ 1:0 , ª®â®àë¥ ¯®«ãç «¨áì á¯« ¢«¥¨¥¬ ¡¨ à-ëå á®¥¤¨¥¨© ¨ § â¥¬ ¡ë«¨ ¯®¤¢¥à£ãâë £®¬®-£¥¨§¨àãîé¥¬ã ®â¦¨£ã ¯à¨ 620 �C ¢ â¥ç¥¨¥ 48 ç.�¥¯®áà¥¤áâ¢¥® ¯¥à¥¤ ¨§¬¥à¥¨ï¬¨ á¯« ¢ë à áâ¨-à «¨áì ¢ ¯®à®è®ª, ª®â®àë© ¯à®á¥¨¢ «áï ç¥à¥§ á¨â®¨  ®á¨«áï   ¯®¢¥àå®áâì «¥âë â¨¯  áª®âç.�¯¥ªâàë EXAFS   K -ªà î ¯®£«®é¥¨ï Ge(11.103 ªí�) ¡ë«¨ ¯®«ãç¥ë   áâ æ¨¨ 7.1 ¨áâ®ç¨-ª  á¨åà®âà®®£® ¨§«ãç¥¨ï « ¡®à â®à¨¨ � àá¡¥à¨(í¥à£¨ï í«¥ªâà®®¢ 2 �í�, â®ª 240 ¬�) ¢ ¨â¥à¢ «¥â¥¬¯¥à âãà 77{300 K. �§«ãç¥¨¥ ¬®®åà®¬ â¨§¨-à®¢ «®áì ¤¢ãåªà¨áâ «ìë¬ ¬®®åà®¬ â®à®¬ Si(111).�¯¥ªâàë § ¯¨áë¢ «¨áì ¢ £¥®¬¥âà¨¨   ¯à®¯ãáª ¨¥;¨â¥á¨¢®áâì ¯ ¤ îé¥£® ¨ ¯à®è¥¤è¥£® ç¥à¥§ ®¡-à §¥æ ¨§«ãç¥¨ï à¥£¨áâà¨à®¢ « áì ¨®¨§ æ¨®ë¬¨ª ¬¥à ¬¨.�¡à ¡®âª  á¯¥ªâà®¢ EXAFS ¯à®¢®¤¨« áì âà ¤¨-æ¨®ë¬ á¯®á®¡®¬ [8, 10]. �  í¥à£¨î ä®â®¨®¨-§ æ¨¨ ãà®¢ï E0 ¯à¨¨¬ « áì í¥à£¨ï, ®â¢¥ç î-é ï â®çª¥ ¯¥à¥£¨¡    ªà î ¯®£«®é¥¨ï. �¥«¨ç¨ áª çª    ªà î ¯®£«®é¥¨ï ¨§¬¥ï« áì ¢ ¯à¥¤¥-« å 0.19{0.5. �§ íªá¯¥à¨¬¥â «ìëå á¯¥ªâà®¢ �(k)á ¯®¬®éìî ¯àï¬®£® ¨ ®¡à â®£® ¯à¥®¡à §®¢ ¨©�ãàì¥ á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ ¬®¤¨ä¨æ¨à®¢ ®£® ®ª �í¨£  [8] ¢ë¤¥«ï« áì ¨ä®à¬ æ¨ï ®¡ ¨â¥à¥-áãîé¥©  á ¯¥à¢®© ª®®à¤¨ æ¨®®© áä¥à¥. �¨-¯¨çë© ¤¨ ¯ §® ¢ë¤¥«¥¨ï ¢ R-¯à®áâà áâ¢¥ á®-áâ ¢«ï« �R = 1:65{3:55 �A, ¢ k -¯à®áâà áâ¢¥ |�k = 2:8{12:7 �A�1 . � «ì¥©è ï ®¡à ¡®âª  ¤ ëåá®áâ®ï«  ¢ ¢ à¨ æ¨¨ ¯ à ¬¥âà®¢ ¯®â¥æ¨ «  ¨  -å®¦¤¥¨¨ ¨å § ç¥¨©, ¯à¨ ª®â®àëå áà¥¤¥ª¢ ¤-à â¨ç®¥ ®âª«®¥¨¥ à áç¥â®£® á¯¥ªâà  k�(k) ®âá¯¥ªâà , ¢ë¤¥«¥®£® ¨§ íªá¯¥à¨¬¥â «ì®£®, ¡ë«®¬¨¨¬ «ìë¬. �¥®¡å®¤¨¬ë¥ ¤«ï à áç¥â  â¥®à¥â¨-ç¥áª¨å á¯¥ªâà®¢ äãªæ¨¨ f(k; �) , �1(k) , �(k) ¢ë-ç¨á«ï«¨áì á ¯®¬®éìî ¯à®£à ¬¬ë FEFF [11].� ª ¨§¢¥áâ® [8], ç¨á«® ¯®¤£®®çëå ¯ à ¬¥â-à®¢ ¯à¨   «¨§¥ ¤ ëå EXAFS ¥ ¤®«¦® ¯à¥¢ë-è âì â ª  §ë¢ ¥¬®¥ ç¨á«® ¥§ ¢¨á¨¬ëå ¯ à ¬¥â-à®¢ ¢ ¤ ëå Nind = (2=�)�R�k . �  è¥¬ á«ãç ¥�) �à¨ ¡®«¥¥ ¨§ª®© â¥¬¯¥à âãà¥ ¥®¡å®¤¨¬® ãç¨âë¢ âì ª¢ -â®¢ë© å à ªâ¥à ¤¢¨¦¥¨ï  â®¬ , ¯à¨ íâ®¬ á®®â®è¥¨¥ ¬¥¦¤ã�(r) ¨ V (r) áâ ®¢¨âáï ¡®«¥¥ á«®¦ë¬. � íâ®© à ¡®â¥ ¬ë ®£à -¨ç¨¬áï á«ãç ¥¬ ª« áá¨ç¥áª®£® ¤¢¨¦¥¨ï,   ª¢ â®¢ë© á«ãç ©à áá¬®âà¨¬ ¢ ®â¤¥«ì®© áâ âì¥.

ç¨á«® ¢ àì¨àã¥¬ëå ¯ à ¬¥âà®¢ ¡ë«® à ¢® è¥áâ¨(¯ à ¬¥âàë a , d , R2min , S20 , a0 ,   â ª¦¥ ª®àà¥ªæ¨ïí¥à£¨¨ ã«ï dE0 [8]) ¯à¨ Nind = 9{12 . �â¥à¥á®,çâ® ç¨á«® ¢ àì¨àã¥¬ëå ¯ à ¬¥âà®¢ ¢  è¥¬ á«ãç ¥¡ë«® â ª¨¬ ¦¥, ª ª ¨ ¯à¨ âà ¤¨æ¨®®¬   «¨§¥¤ ëå á ãç¥â®¬ ¤¢ãå ª®®à¤¨ æ¨®ëå áä¥à.�¥§ã«ìâ âë ¨ ¨å ®¡áã¦¤¥¨¥�¨¯¨çë¥ á¯¥ªâàë EXAFS, ¯®«ãç¥ë¥ ®¯¨á -ë¬ ¢ëè¥ á¯®á®¡®¬, ¨ ¨å  ¨«ãçè¨¥ â¥®à¥â¨ç¥áª¨¥ ¯¯à®ªá¨¬ æ¨¨ ¤«ï ®¡à §æ  Sn0:3Ge0:7Te ¯à¨ âà¥åà §«¨çëå â¥¬¯¥à âãà å ¯à¥¤áâ ¢«¥ë   à¨á. 1.�¥¡®«ìè®¥ à áå®¦¤¥¨¥ á¯¥ªâà®¢ á¢ï§ ® á â¥¬, çâ®¯à®æ¥¤ãà  ¢ë¤¥«¥¨ï á¨£ «  ®â ¯¥à¢®© ª®®à¤¨ -æ¨®®© áä¥àë ¥ ¯®«®áâìî ¯®¤ ¢«ï¥â ¢ª« ¤ ®â¢â®à®© ª®®à¤¨ æ¨®®© áä¥àë.�  à¨á. 2 ¯à¥¤áâ ¢«¥® á¥ç¥¨¥ ¨§®í¥à£¥â¨-ç¥áª¨å ¯®¢¥àå®áâ¥©, à ááç¨â ®¥   ®á®¢ ¨¨ ©¤¥ëå ¯ à ¬¥âà®¢ ¯®â¥æ¨ «  ¤«ï ®¡à §æ 
���������	
���������¨á. 1. �à ¢¥¨¥ íªá¯¥à¨¬¥â «ìëå (â®çª¨) ¨ à áç¥â-ëå (á¯«®èë¥ «¨¨¨) á¯¥ªâà®¢ EXAFS ¤«ï ®¡à §æ Sn0:3Ge0:7 Te ¯à¨ T = 80 K (1), 180 K (2) ¨ 275 K (3)
���������	
���������¨á. 2. �§®í¥à£¥â¨ç¥áª¨¥ ¯®¢¥àå®áâ¨, ¯®«ãç¥ë¥ ¤«ï®¡à §æ  Sn0:3Ge0:7 Te ¯à¨ 80 K á¥ç¥¨¥¬ ¯®â¥æ¨ «ì®©ï¬ë ¯«®áª®áâìî, ¯¥à¯¥¤¨ªã«ïà®© ®á¨ <110>



�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2005. ò6 49á x= 0:7 ¯à¨ 80 K. �¨¤®, çâ® ªà¨¢ë¥ à ¢®£®¯®â¥æ¨ «  á¨«ì® ¢ëâïãâë ¢  ¯à ¢«¥¨¨ <111> ,  ¯®â¥æ¨ «ì ï í¥à£¨ï  ¨¡®«¥¥ ¡ëáâà® ¢®§à áâ -¥â ¯à¨ á¬¥é¥¨¨ ¢  ¯à ¢«¥¨¨ <100> .�¥¬¯¥à âãàë¥ § ¢¨á¨¬®áâ¨ ¯ à ¬¥âà®¢ a , R2min¨ jdj ¤«ï ¢á¥å ¨§ãç¥ëå ®¡à §æ®¢ Sn1�xGexTe¯à¥¤áâ ¢«¥ë   à¨á. 3, 4 ¨ 5. �§ á®¯®áâ ¢«¥¨ïà¨á. 3 ¨ 5 ¢¨¤®, çâ® ¯ à ¬¥âà  £ à¬®¨§¬  d¯à¨¬¥à®   ¤¢  ¯®àï¤ª  ¯à¥¢ëè ¥â ¯ à ¬¥âà a . �â®®§ ç ¥â, çâ® ¨áª®¬ë© ¯®â¥æ¨ « å à ªâ¥à¨§ã¥âáïá¨«ì®©  ¨§®âà®¯¨¥©. �¥©áâ¢¨â¥«ì®, ª ª á«¥¤ã¥â¨§ ã£«®¢®© § ¢¨á¨¬®áâ¨ ¯®â¥æ¨ «  (3), ¬¨¨¬ «ì-®¥ § ç¥¨¥ ª®íää¨æ¨¥â  ¯à¨ r4 (à ¢®¥ a) ¤®-áâ¨£ ¥âáï ¯à¨ ¤¢¨¦¥¨¨  â®¬  Ge ¢  ¯à ¢«¥¨¨<111> ,   ¬ ªá¨¬ «ì®¥ (à ¢®¥ a + jdj=3) | ¯à¨¤¢¨¦¥¨¨ ¢  ¯à ¢«¥¨¨ <100> . �â® ¥ã¤¨¢¨â¥«ì-®, ¯®áª®«ìªã á®á¥¤¨¥  â®¬ë Te à á¯®« £ îâáï¢  ¯à ¢«¥¨¨ <100> ®â ã§«  Ge ¨ ¯®íâ®¬ã á¬¥é¥-¨¥  â®¬  Ge ¢ íâ®¬  ¯à ¢«¥¨¨ á®¯à®¢®¦¤ ¥âáïá¨«ìë¬ ¥«¨¥©ë¬ ®ââ «ª¨¢ ¨¥¬. � â® ¦¥ ¢à¥¬ï ¯à ¢«¥¨¥ <111> ï¢«ï¥âáï  ¯à ¢«¥¨¥¬   «ã-ªã ¢ ¯«®â®ã¯ ª®¢ ®©  â®¬®© ¯«®áª®áâ¨, ¨ ¢ íâ®¬ ¯à ¢«¥¨¨ ¥æ¥âà «ìë¥  â®¬ë Ge á¬¥é îâáï ¬®£® «¥£ç¥.� ª á«¥¤ã¥â ¨§ ãà ¢¥¨ï (3), £«ã¡¨  ¯®â¥æ¨- «ìëå ï¬ à ¢  Uw = aR4min . �æ¥ª¨ Uw ¤ îâ� 40 ¬í� ¤«ï ®¡à §æ  á x= 1 , � 30 ¬í� ¤«ï ®¡à §æ á x = 0:7 ¨ � 20 ¬í� ¤«ï ®¡à §æ  á x = 0:4 . �§¬¨ªà®áª®¯¨ç¥áª®© ¬®¤¥«¨ á¥£¥â®í«¥ªâà¨ç¥áª¨å ä -§®¢ëå ¯¥à¥å®¤®¢ [9] ¨§¢¥áâ®, çâ® â¨¯ �� ®¯à¥¤¥«ï-¥âáï ¡¥§à §¬¥àë¬ ¯ à ¬¥âà®¬ s= Uw=kTc . �® ¢á¥å¨áá«¥¤®¢ ëå ®¡à §æ å Sn1�xGexTe ¯ à ¬¥âà s®ª §ë¢ ¥âáï � 0:65 , â. ¥. ¬ë ¨¬¥¥¬ ¤¥«® á ��,¯à®¬¥¦ãâ®çë¬ ¬¥¦¤ã ¯¥à¥å®¤ ¬¨ â¨¯  á¬¥é¥¨ï¨ ¯®àï¤®ª{¡¥á¯®àï¤®ª.�¥®¦¨¤ ë¬ à¥§ã«ìâ â®¬, ¯®«ãç¥ë¬ ¢  áâ®-ïé¥© à ¡®â¥, ®ª § « áì á¨«ì ï â¥¬¯¥à âãà ï § ¢¨-á¨¬®áâì ¯ à ¬¥âà®¢ a ¨ Rmin . �§ à¨á. 3 ¨ 4 á«¥¤ã¥â,çâ® ¢ ®¡à §æ å á x > 0:7 § ç¥¨¥ a ã¬¥ìè ¥âáï,  Rmin ¢®§à áâ ¥â á ã¢¥«¨ç¥¨¥¬ â¥¬¯¥à âãàë, ¯à¨-ç¥¬ £«ã¡¨  ¯®â¥æ¨ «ì®© ï¬ë Uw = aR4min ®áâ -¥âáï ¯à ªâ¨ç¥áª¨ ¥¨§¬¥®©. �«¥¤ã¥â § ¬¥â¨âì,çâ® íâ¨ ¤®áâ â®ç® á¨«ìë¥ ¨§¬¥¥¨ï ¯ à ¬¥âà®¢¯®â¥æ¨ «  ¥ ¯à¨¢®¤ïâ ª § ¬¥â®¬ã ¨§¬¥¥¨îáà¥¤¥ª¢ ¤à â¨ç®£® á¬¥é¥¨ï ç áâ¨æë ¨§ ã§« à¥è¥âª¨. �ëç¨á«¥¨¥ â¥¬¯¥à âãà®© § ¢¨á¨¬®áâ¨¢¥«¨ç¨ë <r2>= Z �(r)r2 dr (4)¯®ª § «®, çâ® á¬¥é¥¨¥ <æ¥âà  âï¦¥áâ¨> äãªæ¨¨à á¯à¥¤¥«¥¨ï ¯à¨ ã¢¥«¨ç¥¨¨ T ®â 80 ¤® 300 K ¥¯à¥¢ëè ¥â 0.04 �A (12%). �¤®© ¨§ ¯à¨ç¨ â ª®£®¨§¬¥¥¨ï ï¢«ï¥âáï â¥¯«®¢®¥ à áè¨à¥¨¥ ªà¨áâ «-« , å®âï íâ® ¬®¦¥â ¡ëâì ¥ ¥¤¨áâ¢¥®© ¯à¨ç¨®©.

���������	
���������¨á. 3. �¥¬¯¥à âãà ï § ¢¨á¨¬®áâì ¯ à ¬¥âà  a ¤«ï ®¡à §-æ®¢ Sn1�xGex Te á à §«¨çë¬¨ x
���������	
���������¨á. 4. �¥¬¯¥à âãà ï § ¢¨á¨¬®áâì ¯ à ¬¥âà  R2min ¤«ï®¡à §æ®¢ Sn1�xGexTe á à §«¨çë¬¨ x
���������	
���������¨á. 5. �¥¬¯¥à âãà ï § ¢¨á¨¬®áâì ¯ à ¬¥âà  d ¤«ï ®¡à §-æ®¢ Sn1�xGex Te á à §«¨çë¬¨ x



50 �¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2005. ò6� ª«îç¥¨¥�à¥¤«®¦¥ ®¢ë© ¬¥â®¤, ¯®§¢®«ïîé¨© ¨§ ¤ ëåEXAFS ®¯à¥¤¥«¨âì ¯ à ¬¥âàë âà¥å¬¥à®£® ¬®£®-ï¬®£® ¯®â¥æ¨ «  ¥æ¥âà «ìëå  â®¬®¢. �á®¢-ë¬¨ ®á®¡¥®áâï¬¨ ¯®¤å®¤  ï¢«ïîâáï à §«®¦¥¨¥âà¥å¬¥à®£® ¯®â¥æ¨ «  ¢ ª« áâ¥à¥ ¢ àï¤ á ãç¥â®¬®£à ¨ç¥¨©,  ª« ¤ë¢ ¥¬ëå á¨¬¬¥âà¨¥© ã§«  à¥-è¥âª¨, ¨ â®ç®¥ âà¥å¬¥à®¥ ¨â¥£à¨à®¢ ¨¥ äãª-æ¨¨ à á¯à¥¤¥«¥¨ï ¯à¨ à áç¥â¥ á¯¥ªâà®¢ EXAFS.� à ¬ª å íâ®£® ¯®¤å®¤  ¢¯¥à¢ë¥ ¢ ª« áá¨ç¥áª®¬¯à¨¡«¨¦¥¨¨ ®æ¥¥ë ¯ à ¬¥âàë ¬®£®ï¬®£® ¯®-â¥æ¨ «    ¯à¨¬¥à¥  â®¬  Ge ¢ â¢¥à¤®¬ à áâ¢®à¥Sn1�xGexTe (77 6 T 6 300 K, x > 0:4). �®ª § ®,çâ®  £ à¬®¨ç¥áª ï ç áâì ¯®â¥æ¨ «  á¨«ì®  ¨-§®âà®¯ . � ©¤¥ ï £«ã¡¨  ¯®â¥æ¨ «ì®© ï¬ë(20{40 ¬í�) ãª §ë¢ ¥â   â®, çâ® ¯® á¢®¥¬ã â¨¯ãá¥£¥â®í«¥ªâà¨ç¥áª¨© ä §®¢ë© ¯¥à¥å®¤ ¢ íâ¨å ªà¨á-â «« å ®ª §ë¢ ¥âáï ¯à®¬¥¦ãâ®çë¬ ¬¥¦¤ã ¯¥à¥å®-¤ ¬¨ â¨¯  á¬¥é¥¨ï ¨ ¯®àï¤®ª{¡¥á¯®àï¤®ª.� ¡®â  ¢ë¯®«¥  ¯à¨ ä¨ á®¢®© ¯®¤¤¥à¦ª¥���� (£à â 03-02-16523).
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