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1. £ÄÇÆÇÐËÇ

±ÓÑÃÎÇÏÞ ÔÂÏÑÑÓÅÂÐËÊÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Ë ÐÂÚÂÎßÐÞÇ ÔÕÂÆËË ×ÂÊÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÊÂÐË-
ÏÂáÕ ÑÆÐÑ ËÊ ÄÇÆÖÜËØ ÏÇÔÕ Ä ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ×ËÊËÍÇ Ë
×ËÊËÚÇÔÍÑÏ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄÇÆÇÐËË, âÄÎââÔß ÑÔÐÑÄÑÒÑÎÂÅÂá-
ÜËÏË ÒÓË ÓÇÛÇÐËË ÊÂÆÂÚ ÔÑÊÆÂÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÐÂÐÑ-
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐËÍË Ë ×ÑÕÑÐËÍË, ÑÔÂÉÆÇÐËâ ÕÑÐÍËØ
ÒÎÈÐÑÍ Ë ÒÑÍÓÞÕËÌ, ÅÇÕÇpÑÅÇÐÐÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂ Ë Õ.Æ.
°ÚÇÄËÆÐÞÇ ÖÔÒÇØË Ä ËÊÖÚÇÐËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÓÂÊÄËÕËÇÏ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ÂÐÂÎËÊÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë ÍÑÓÓÇÍÕÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÑÆ-
ØÑÆÑÄ Í ÇÈ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá. ªØ ÔÑÄÏÇÔÕÐÑÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-

ÐËÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚÂÕß ÆÇÕÂÎßÐÞÇ ÔÄÇÆÇÐËâ Ñ ÏÑÓ×ÑÎÑ-
ÅËË Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÂÆÔÑÓÃËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË Ë
ÒÓËÓÑÆÇ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË Ë ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÃÑÎßÛÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâÇÕÔâ
ÓÂÊÄËÕËá ÏÇÕÑÆÑÄ ÔÑÊÆÂÐËâ ÐÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÐÂÐÑ-
ÔÕÓÖÍÕÖÓ Ô ÊÂÆÂÐÐÞÏË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕË-
ÍÂÏË. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÔÛËÓâÇÕÔâ ÍÓÖÅ ÑÃÝÇÍÕÑÄ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐËâ, ÄÑÄÎÇÍÂáÜËÌ ÄÔÈ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËÇÏ ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ.

¬ ÒÑÆÑÃÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÞÊÞÄÂáÕ ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ, ÑÕÐÑÔâÕÔâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ
IV ëVI ÅÓÖÒÒ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÅÆÇ
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ Ë ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÆËÔÔÑÙËÂÕËÄ-
ÐÂâ ØÇÏÑÔÑpÃÙËâ ÂÆÔÑpÃÂÕÂ, ÆË××ÖÊËâ ÂÆÂÕÑÏÑÄ Ä ÑÃÝÈÏ
ÏÇÕÂÎÎÂ ËÎË, ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÔÇÅÓÇÅÂÙËâ ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË, ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐÑÄÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ Ë Õ.Æ.

£ ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÔÓÇÆË d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÑÔÑÃÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ
ÒÓËÄÎÇÍÂÇÕ ÐËÑÃËÌ, ÇÅÑ ÔÒÎÂÄÞ Ë ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÒÓÇÉÆÇ
ÄÔÇÅÑ, ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ËØ ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆâÜËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ. ¯ËÑ-
ÃËÌ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ËÊÅÑÕÑÄÎÇÐËâ ÔÄÇÓØÒÓÑ-
ÄÑÆâÜËØ ÓÇÊÑÐÂÕÑÓÑÄ Ä ÖÔÍÑÓËÕÇÎâØ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÚÂÔ-
ÕËÙ [1]. £ ÒÎÈÐÑÚÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË Nb ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ Ä
ÆÂÕÚËÍÂØ ÏÂÅÐËÕÐÑÅÑ ÒÑÎâ, ÓÂÃÑÕÂáÜËØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
à××ÇÍÕÂ ¥ÉÑÊÇ×ÔÑÐÂ [2]. ¯ÇÆÂÄÐÑ ÔÑÑÃÜÂÎÑÔß Ñ ÔÑÊÆÂ-
ÐËË ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆâÜÇÅÑ ÆÇÕÇÍÕÑÓÂ ÐÂ ÃÂÊÇ ÏÑÐÑÔÎÑÈÄ
NbN, ÔÒÑÔÑÃÐÑÅÑ ÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÑÕÆÇÎßÐÞÇ ×ÑÕÑÐÞ
ËÐ×ÓÂÍÓÂÔÐÑÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ Ô ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕßá Ë ÃÞÔÕ-
ÓÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ Ä ÕÞÔâÚË ÓÂÊ ÃÑÎßÛÇ (ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÅËÅÂÅÇÓÙ),
ÚÇÏ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËÇ ÒÑÎÖÒÓÑÄÑÆÐËÍÑÄÞÇ ÆÇÕÇÍÕÑÓÞ [3].
²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÄÂÓËÂÐÕÞ ÔÑÊÆÂÐËâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ÐËÑÃËâ ÐÑÄÞØ ÖÔÕÓÑÌÔÕÄ ÒÂÏâÕË ÐÂ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÕÓÂÐÊËÔÕÑÓÂØ Ë ÃÞÔÕÓÑÌ ÑÆÐÑÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÎÑÅËÍË [4, 5].
£ÔÇ àÕË ÖÔÕÓÑÌÔÕÄÂ ÑÔÐÑÄÂÐÞ ÐÂ ÒÎÈÐÍÂØ Nb ËÎË NbN,
ÒÓËÚÈÏ ÓÇÚß ËÆÈÕ ÑÃ ÑÚÇÐß ÕÑÐÍËØ Ë ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÚËÔÕÞØ
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ÑÕ ÒÓËÏÇÔÇÌ ÔÎÑâØ. ±ÓÑÃÎÇÏÂ, ÑÆÐÂÍÑ, ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä
ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÑÎÖÚËÕß "ÚËÔÕÞÇ" ÒÎÈÐÍË ÐËÑÃËâ ÑÚÇÐß
ÔÎÑÉÐÑ, ÒÓËÚÈÏ ÆÂÉÇ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ � 10ÿ8 ±Â ÑÔÂÉÆÂÇÏÞÇ
ÔÎÑË Nb ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÍÔËÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.
¹ÕÑ àÕÑ ÊÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÍÂÍÑÄ ËØ ÔÑÔÕÂÄ, ØËÏËÚÇÔÍÂâ
ÒÓËÓÑÆÂ, ÂÕÑÏÐÂâ ÕÑÒÑÎÑÅËâ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÍÂÍ ÑÕ ÐËØ
ÏÑÉÐÑ ËÊÃÂÄËÕßÔâ ËÎË, ÐÂÒÓÑÕËÄ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ä ÒÓÂÍ-
ÕËÚÇÔÍËØ ÙÇÎâØ?

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÂ ÒÑÒÞÕÍÂ ÑÃÑÃÜËÕß
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÚËÔÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË ÐËÑÃËâ Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ, ÑÍÔËÆÐÞØ
ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓ, ×ÑÓÏËÓÖáÜËØÔâ ÐÂ ÐËÑÃËË Ä ØÑÆÇ ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËË ÅÂÊÑÄ ËÎË ÆË××ÖÊËË ÒÓËÏÇÔÇÌ ËÊ ÑÃÝÈÏÂ ÏÇÕÂÎÎÂ.
¿ÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐÞ Ô ËÏÇáÜËÏËÔâ ÆÂÐÐÞÏË
ÆÎâ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏì ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓ
ÐÂ d-ÏÇÕÂÎÎÂØ IV ëVI ÅÓÖÒÒ. ¯ËÊÍÂâ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕß ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÖÐËÍÂÎßÐÞÇ ÏÇÕÑ-
ÆËÍË ËØ ÔÑÊÆÂÐËâ Ë ËÊÖÚÇÐËâ. ±ÑàÕÑÏÖ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂ-
ÐËÇ ÖÆÇÎÇÐÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÂÐÂÎËÊÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÖÍÂÊÂÐ-
ÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÏÇÕÑÆÂÏË ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË (²¶¿³) [6, 7], ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ ×ÑÕÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÆË×ÓÂÍÙËË (²¶¥) [8 ë 10], ÔÍÂÐËÓÖáÜÇÌ ÕÖÐÐÇÎß-
ÐÑÌ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËË (³´®) [11, 12], Â ÕÂÍÉÇ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎß-
ÐÞÏË ab initio ÏÇÕÑÆÂÏË ÊÑÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÑÍÂÊÂÄÛËÏËÔâ à××ÇÍÕËÄÐÞÏË ÒÓË ÓÇ-
ÛÇÐËË Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÒÓÑÃÎÇÏ Ë ÛËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâÇ-
ÏÞÏË Ä ÕÇÍÖÜÇÌ ÒÓÂÍÕËÍÇ ÒÑÆÑÃÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ.

2. °ÔÐÑÄÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÐËÑÃËâ
Ë ÔËÔÕÇÏÞ ÐËÑÃËÌ ë ÍËÔÎÑÓÑÆ

¯ËÑÃËÌ ì ØËÏËÚÇÔÍËÌ àÎÇÏÇÐÕ V ÅÓÖÒÒÞ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ®ÇÐÆÇÎÇÇÄÂ, ÂÕÑÏÐÞÌ ÐÑÏÇÓ 41, ÂÕÑÏÐÂâ ÏÂÔÔÂ
92,9064, ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÄÐÇÛÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ
ÂÕÑÏÂ Nb 4d45s1. °ÔÐÑÄÐÞÇ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÇÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÐËÑÃËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 1.

¯ËÑÃËÌ ËÏÇÇÕ ÑÃÝÈÏÐÑÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÖá ÍÖÃËÚÇÔÍÖá
(°¸¬, ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ Im3m) ÓÇÛÈÕÍÖ, ÅÆÇ
ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÆÄÂ ÕËÒÂ ÏÇÉÆÑÖÊÎËÌ ì ÑÍÕÂàÆÓËÚÇÔÍËÇ Ë
ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËÇ. °ÍÕÂàÆÓËÚÇÔÍËÇ ÒÑÓÞ ÓÂÔÒÑÎÂÅÂáÕÔâ Ä
ÒÑÊËÙËâØ ÕËÒÂ �0; 0; 1=2� Ë àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ËÏ; ÕÇÕÓÂàÆÓË-
ÚÇÔÍËÇ ÒÑÓÞ ì Ä ÒÑÊËÙËâØ ÕËÒÂ �1=2; 0; 1=4� (ÓËÔ. 1).
¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞÏË Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ âÄÎâáÕÔâ

ÒÎÑÔÍÑÔÕß ÕËÒÂ �110� Ë ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÕËÒÂ �111� (ÓËÔ. 1Å).
¿ÕË ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË °¸¬-Nb ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ
ÒÑÊËÙËË ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÓÂÔÕÄÑÓÈÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÏÇÕÂÎÎÑ-
ËÆÑÄ (ÂÊÑÕÂ, ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÖÅÎÇÓÑÆÂ) Ë ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÇ
ÄÊÂËÏÐÑ-ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ Ô ÓÇÛÈÕÍÂÏË
×ÂÊ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÈÐÐÞÏË Ë ÄÂÉÐÞÏË Ô
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ âÄÎâáÕÔâ ÑÍÔËÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍ-

´ÂÃÎËÙÂ 1.¶ËÊËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐËÑÃËâ

³ÄÑÌÔÕÄÑ ©ÐÂÚÇÐËÇ

¡ÕÑÏÐÞÌ ÐÑÏÇÓ

¡ÕÑÏÐÂâ ÏÂÔÔÂ, Â.Ç.Ï.

¡ÕÑÏÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ, A
�

±ÎÑÕÐÑÔÕß, Å ÔÏÿ3 (293 ¬)

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ

´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆâÜÇÇ

ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ¬

´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ, ¬

´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÍËÒÇÐËâ, ¬

¥ÂÄÎÇÐËÇ ÒÂÓÂ, ÏÏ. ÓÕ. ÔÕ.

´ÇÒÎÑÒÓÑÄÑÆÐÑÔÕß, £Õ Ïÿ1 ¬ÿ1 (273 ë 373 ¬)

µÆÇÎßÐÂâ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß, ¥É ¬ÿ1 ÏÑÎßÿ1

µÆÇÎßÐÂâ ÕÇÒÎÑÕÂ ÔÖÃÎËÏÂÙËË, Í¥É Åÿ1 ÂÕÑÏÿ1

(298 ¬)

µÆÇÎßÐÂâ ÕÇÒÎÑÕÂ ËÔÒÂÓÇÐËâ, Í¥É Åÿ1 ÂÕÑÏÿ1 �tb�
±ÑÕÇÐÙËÂÎ ËÑÐËÊÂÙËË, à£

²ÂÃÑÕÂ ÄÞØÑÆÂ, à£

³ÕÓÖÍÕÖÓÂ ÓÇÛÈÕÍË

±ÇÓËÑÆ ÓÇÛÈÕÍË, A
�

´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ¥ÇÃÂâ, ¬

41

92,90638

1,46

8,57

[Kr] 4d4 5s1

9,25

2741

5015

10ÿ11 (1953 ¬);

10ÿ5 (2467 ¬);

10ÿ4 (2628 ¬)

54,1

0,268

722,2

683,7

6,77

4,01

°¸¬

3,294

275

[010]

[001]

[100]

Â

[010]

[001]

[100]

Ã

[010]

[001]

[100]

Ä

[010]

[001]

[100]

Å

[100]

²ËÔ. 1. ³ÕÓÖÍÕÖÓÂ °¸¬-ÐËÑÃËâ: ÑÍÕÂàÆÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÉÆÑÖÊÎËâ (Â, Ã),
ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍÑÇ ÏÇÉÆÑÖÊÎËÇ (Ä), ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÂâ ÒÎÑÔ-
ÍÑÔÕß Nb(110) (Å).
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²ËÔ. 2. ¥ËÂÅÓÂÏÏÂ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔËÔÕÇÏÞ NbÿO [13].
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ÕÖÓÞ, ×ÑÓÏËÓÖáÜËÇÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb ÒÓË ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ËÎË ÇÅÑ ÔÇÅÓÇÅÂÙËË ËÊ ÑÃÝÈÏÂ ÏÇÕÂÎÎÂ.

·ÂÓÂÍÕÇÓ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÔËÔÕÇÏÇ NbÿO ËÎÎá-
ÔÕÓËÓÖÇÕ ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ àÕÑÌ ÃËÐÂÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ
(ÓËÔ. 2), ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÂâ ÆÎâ ÆÂÄÎÇÐËâ 133 ±Â [13]. ±ÓË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ ÐËÑÃËÌ ÑÃÓÂÊÖÇÕ ÕÄÈÓÆÞÌ
ÓÂÔÕÄÑÓ a-Nb(O) Ô °¸¬-ÓÇÛÈÕÍÑÌ Ë ÕÓË ÖÔÕÑÌÚËÄÞÇ
×ÂÊÞ ì ÑÍÔËÆÞ NbO, NbO2 Ë Nb2O5, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÖáÕ ÆÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 2218, 2188 Ë 1768 ¬ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
¥Îâ ÄÞÔÛÇÅÑ ÑÍÔËÆÂNb2O5 ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ

ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË, ÐÂÌÆÇÐÑ ÕÂÍÉÇ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ÑÍÔËÆÑÄ ÔÑÔÕÂÄÂNbO2;42ÿ2;50. ±ÓË ÐÂÅÓÇ-
ÄÂÐËË ÐÂ ÄÑÊÆÖØÇ ËÎË Ä ÔÓÇÆÇ O2 ÄÔÇ ÐËÊÛËÇ ÑÍÔËÆÞ
ÑÍËÔÎâáÕÔâ ÆÑ Nb2O5.

¬ÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÑÍÔË-
ÆÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2 Ë ÐÂ ÓËÔ. 3, ËØ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ì Ä ÕÂÃÎ. 3. ¯ËÑÃËÌ ÒÓÑâÄÎâÇÕ ÃÑÎßÛÖá
ÔÍÎÑÐÐÑÔÕß Í ÑÍËÔÎÇÐËá, ÄÔÇ ÑÍÔËÆÐÞÇ ×ÂÊÞ ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÊÖáÕÔâ ÄÞÔÑÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË àÐÕÂÎßÒËË Ë ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ
àÐÇÓÅËË.

´ÂÃÎËÙÂ 2. ¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ë ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÈÕÑÍ ×ÂÊ Ä ÔËÔÕÇÏÇNbÿO [17]

°ÍÔËÆ ³ËÐÅÑÐËâ
±ÂÓÂÏÇÕÓÞ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍË ¹ËÔÎÑ ×ÑÓÏÖÎßÐÞØ

ÇÆËÐËÙ Ä âÚÇÌÍÇ
±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕ-
ÄÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ

a, ÐÏ b, ÐÏ c, ÐÏ µÅÑÎ, ÅÓÂÆ

NbO ¬ÖÃËÚÇÔÍÂâ 0,42101 ì ì ì 3 Pm3m

a-NbO2 ´ÇÕÓÂÅÑÐÂÎßÐÂâ 1,3690 ì 0,59871 ì 32 I4L=a

b-NbO2 ´ÇÕÓÂÅÑÐÂÎßÐÂâ 0,9693 ì 0,59875 ì 16 I4

b-Nb12O29 ²ÑÏÃËÚÇÔÍÂâ 2,072 0,3825 2,899 ì 4 Cmcm

a-Nb12O29 ®ÑÐÑÍÎËÐÐÂâ 2,073 0,3835 1,767 112,90 2 C2=m

Nb22O54 ®ÑÐÑÍÎËÐÐÂâ 2,186 0,3822 1,575 122,50 1 ì

Nb25O62 ®ÑÐÑÍÎËÐÐÂâ 2,990 0,3827 2,119 94,97 2 C2=m

Nb47O116 ®ÑÐÑÍÎËÐÐÂâ 5,774 0,3823 2,118 105,32 2 ì

a-Nb2O5 ²ÑÏÃËÚÇÔÍÂâ 0,623 4,380 0,391 ì 12 ì

a 0-Nb2O5 ®ÑÐÑÍÎËÐÐÂâ 1,273 0,488 0,556 105,10 4 C2=m

b-Nb2O5 ®ÑÐÑÍÎËÐÐÂâ 2,126 0,3821 1,935 119,74 14 P2

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÂâ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâ
2p-ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÇ ÍÂÓÕËÐÞ

2,0

1,0

1,8
1,6
1,4
1,2

0,8
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A

A

0,2

y, ÏÍÏ

x, ÏÍÏ

z, ÐÏ

0,2
0,4

0,6
0,8

1,0
1,2

1,4
1,6

1,8
2,0

0,5
0
ÿ0,5
ÿ1,0

Â

z,
Ð
Ï

0 0,4 0,8 1,2 1,6

0,22 ÐÏ

0,23 ÐÏ

0,24 ÐÏ

0,23 ÐÏ

0,49 ÐÏ

AëA, ÏÍÏ

0

ÿ0,2
ÿ0,4
ÿ0,6
ÿ0,8
ÿ1,0
ÿ1,2
ÿ1,4

Ã

0 200 400

Nb 3d
Nb 3p

Nb 3s

600 800 1000

¿ÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË, à£

Ä Å

²ËÔ. 3. (Â) ³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÂ Nb(110) (V � 0;1 £, I � 2;6 Ð¡), (Ã) ÒÓÑ×ËÎß ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑ ÄÞÔÑÕÇ, (Ä) ÑÃÊÑÓÐÞÌ
²¶¿³-ÔÒÇÍÕÓ, (Å) ²¶¥-ÍÂÓÕËÐÞ ÓÂÔÔÇâÐËâ Nb 3d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ: àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ (ÔÎÇÄÂ) Ë ÓÂÔÚÈÕÞ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ
×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (SSC-ÓÂÔÚÈÕÞ) (ÔÒÓÂÄÂ) [19].
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°ÕÏÇÕËÏ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑ-ØË-
ÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ×ÂÊ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÐËÑÃËÌ ë ÍËÔÎÑÓÑÆ. £Ñ-
ÒÇÓÄÞØ, ÕÄÈÓÆÞÌ ÓÂÔÕÄÑÓ a-Nb(O) ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ Ä ÖÊÍÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ. ¿ÕÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕ ÐËÑ-
ÃËÌ ÑÕ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ÅÓÖÒÒÞ Ô ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ (¤±µ) ÓÇÛÈÕÍÑÌ: Ti, Zr Ë Hf. ®ÂÍ-
ÔËÏÂÎßÐÂâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÓÂÔÕÄÑÓÈÐÐÑÅÑ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä
°¸¬-ÓÇÛÈÕÍÇ Nb ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 7,5 ÂÕ.%. ±ÓÇÆÒÑÚÕË-
ÕÇÎßÐÞÏË ÒÑÊËÙËâÏË ÆÎâ ÄÐÇÆÓÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ a-Nb, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ÒÑ ÍÂÐÂ-
ÎËÓÑÄÂÐËá ÒÓÑÕÑÐÑÄ Ë ËÊÏÇÓÇÐËá ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÕÓÇÐËâ,
âÄÎâáÕÔâ ÑÍÕÂàÆÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÉÆÑÖÊÎËâ [14, 15]. £ÔÇ ÔÕÂ-
ÃËÎßÐÞÇ ÑÍÔËÆÞ Nb ËÏÇáÕ ÖÊÍËÇ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË.
¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÏÇÉÆÖ a-
Nb(O) Ë NbO ÑÃÐÂÓÖÉÇÐ ÓâÆ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÐËÊÛËØ
ÔÖÃÑÍÔËÆÑÄ NbOx (x � 1=6, 1=4 Ë 1=2), ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÓÂ-
ÊÖáÕÔâ ÒÓË ÓÂÔÒÂÆÇ ÒÇÓÇÔÞÜÇÐÐÞØ ÕÄÈÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÐËÑÃËË [16]. ³ÖÃÑÍÔËÆÐÞÇ ×ÂÊÞ âÄÎâáÕÔâ
ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÏË ÒÓË ÒÑÔÕÇÒÇÐÐÑÌ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËË
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÈÕÍË °¸¬-Nb(O) Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ NbO.
¯ËÊÍÂâ ÓÂÔÕÄÑÓËÏÑÔÕß ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä °¸¬-ÓÇÛÈÕÍÇ ÐËÑ-
ÃËâ, ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÐËÊÛËØ ÔÖÃÑÍÔËÆÐÞØ ×ÂÊ ÖÉÇ ÒÓË
ÐÇÃÑÎßÛËØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâØ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÄÞÔÑÍËÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÕÂÎßÒËË Ë ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÑÍÔËÆÐÞØ ×ÂÊ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3) ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ, ÐÂÓâÆÖ ÔÑ ÔÕÂÃËÎßÐÞÏË ÑÍÔËÆÐÞÏË
×ÂÊÂÏË, ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ÔÖÃÑÍÔËÆÐÞØ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓ ÐÂ ÅÓÂÐâØ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÐËÑÃËâ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ.
°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞÇ ×ÂÊÞ, ÄÍÎáÚÂâ ÏÇÕÂ-
ÔÕÂÃËÎßÐÞÇ, ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÍËÐÇÕËÍË ÑÍËÔÎÇ-
ÐËâ ÐËÑÃËâ (Ä ÄËÆÇ ×ÑÎßÅË Ë ÑÃÝÈÏÐÞØ ÑÃÓÂÊÙÑÄ), ÒÓËÚÈÏ
ÔÖÃÑÍÔËÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÑÊÐËÍÂáÕ Ä ÄËÆÇ ÕÑÐÍËØ ÒÎÈÐÑÍ
ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËâØ ÑÍËÔÎÇÐËâ Nb ÒÓË ÐËÊÍËØ ÆÂÄÎÇ-
ÐËâØ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ.

¥Îâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÚËÔÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb Ë ËÊÖÚÇÐËâ
ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔËÔÕÇÏÞ ÐËÑÃËÌ ë ÍËÔÎÑÓÑÆ ÄÂÉ-
ÐÂ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ Ñ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ Ä àÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ. ¬ËÐÇÕËÍÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä
ÔËÔÕÇÏÇ ÐËÑÃËÌ ë ÍËÔÎÑÓÑÆ ÒÓË ÐËÊÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ä ÑÃ-
ÎÂÔÕË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÑÃÝÈÏÐÑÅÑ ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÄÞÔÑÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÂÃ-
ÔÑÓÃÙËË �r� ÄÒÎÑÕß ÆÑ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ (2000 ë
2200 �³); v � 1;16� 103rpO2

, ÅÆÇ v ì ÔÍÑÓÑÔÕß ÂÃÔÑÓÃÙËË
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, pO2

ìÆÂÄÎÇÐËÇ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ. ±ÓÑÙÇÔÔÞ ÓÂÔÕÄÑ-
ÓÇÐËâ Ë ÆË××ÖÊËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ÎËÏËÕËÓÖá-
ÜËÏË ÔÕÂÆËâÏË. ¬ÑÐÍÖÓÇÐÙËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÐËÑÃËË Ë ÖÆÂÎÇÐËâ ÑÍÔËÆÑÄ ÐÂÚËÐÂÇÕ ÔÍÂÊÞ-
ÄÂÕßÔâ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÄÞÛÇ 1800 �³.

3. ¹ËÔÕÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÐËÑÃËâ:
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ Ë ÓÂÔÚÈÕÞ

¯Â ÔÇÅÑÆÐâÛÐËÌ ÆÇÐß ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÄÇÔßÏÂ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÇ
ÚËÔÎÑ ÓÂÃÑÕ, ÒÑÔÄâÜÈÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÏÖ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËá ÚËÔÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ. ¿ÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô
ÓâÆÑÏ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÕÇØÐËÚÇÔÍËØ ÔÎÑÉÐÑÔÕÇÌ Ä ÒÑÎÖÚÇ-
ÐËË ÕÂÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ±ÑÆ ÚËÔÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÏÞ
ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂÇÏ, ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ, ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ
ÅÓÂÐË ÐËÑÃËâ, ÔÄÑÃÑÆÐÞÇ ÑÕ ÒÓËÏÇÔÇÌ Ë ÑÃÎÂÆÂáÜËÇ
ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ. °ÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÌ ËÐÕÇ-
ÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÕÂÍÉÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍËØ ÑÃÓÂÊÙÑÄ Nb (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÎÈÐÑÍ) Ë ÐÂÐÑÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÐËÑÃËâ: ÚÂÔÕËÙ Ë ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÐËÑÃËâ. ªÏÇá-
ÜËÇÔâ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÏÖ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÚËÔÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 4.

¥Îâ °¸¬-Nb ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞÏË âÄÎâ-
áÕÔâ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÔÇÚÇÐËâ Nb(110), Nb(100) Ë Nb(111) (ÔÏ.
ÓËÔ. 1). ¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÚËÔÕÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ
ÐËÑÃËâ Ë ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÐËÑÃËË ÄÞÒÑÎÐÇÐÑ
ËÏÇÐÐÑ ÐÂ àÕËØ ÅÓÂÐâØ.

®ÇÕÑÆËÍÂ, ÒÑÊÄÑÎâáÜÂâ ÒÑÎÖÚËÕß ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
Nb(110) Ë Nb(100), ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÒËÔÂÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [19, 20].
±ÑÔÎÇ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÌ Ë àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÎËÓÑÄÍË
ÅÓÂÐË ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÂ Nb ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÑÃÓÂÃÂÕÞÄÂÇÕÔâ
ËÑÐÐÞÏ ÒÖÚÍÑÏ ÂÓÅÑÐÂ Ë ÑÕÉËÅÂÇÕÔâ ÆÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
� 2300 ¬ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÔÄÇÓØÄÞÔÑÍÑÅÑ ÄÂÍÖÖÏÂ (ÎÖÚÛÇ
10ÿ8 ±Â) ÏÇÕÑÆÑÏ ÄÔÒÞÛÍË (êash-ÐÂÅÓÇÄ) ÆÎâ ÖÆÂÎÇÐËâ
ËÏÒÎÂÐÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ Ä ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÎÑË ÂÓÅÑÐÂ Ë
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.
·ËÏËÚÇÔÍÂâ ÚËÔÕÑÕÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖÇÕÔâ ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ²¶¿³ ËÎË ÑÉÇ-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË (¿°³), ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ
ÒÑÓâÆÑÍ ì ÏÇÕÑÆÂÏË ÆË×ÓÂÍÙËË ÏÇÆÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
(¥®¿), ²¶¥ ËÎË ³´®.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 3 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÑÃÊÑÓÐÞÌ ²¶¿³-ÔÒÇÍÕÓ, ²¶¥-
ÍÂÓÕËÐÞNb 3d-×ÑÕÑàÏËÔÔËË Ë³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ ÚËÔÕÑÌ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110), ÒÓËÅÑÕÑÄÎÇÐÐÑÌ ÒÑ ÑÒËÔÂÐÐÑÌ
ÏÇÕÑÆËÍÇ [19]. ©Â ÔÚÈÕ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÌ ÆË××ÖÊËË ÂÕÑÏÑÄ
ÐËÑÃËâ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÑÕÉËÅÂ ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ
ÓÑÄÐÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß Ä ÄËÆÇ ÒÓÑÕâÉÈÐÐÞØ ÕÇÓÓÂÔ Nb(110),
ÓÂÊÆÇÎÈÐÐÞØ ÏÑÐÑÔÎÑÌÐÞÏË ÔÕÖÒÇÐßÍÂÏË Ô ×ÂÔÇÕËÓÑ-
ÄÂÐÐÞÏË ÅÓÂÐËÙÂÏË. ±ÑÎÖÚÇÐÐÖá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÓÑÄÐÑÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ
ÒÇÓÇÒÂÆ ÄÞÔÑÕÞ ÐÂ ÖÚÂÔÕÍÇ ÒÎÑÜÂÆßá � 2 ÏÍÏ2 ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ ÄÔÇÅÑ 1,65 ÐÏ, Â ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ÔÕÖÒÇÐßÍË ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÕ ÑÆÐÑÏÖ ËÎË ÆÄÖÏ ÏÑÐÑÔÎÑâÏ ÅÓÂÐË Nb(110).
³ÓÇÆÐÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÄÞÔÑÕÞ ÑÆÐÑÌ ÔÕÖÒÇÐßÍË ÓÂÄÐÑ 2,3 A

�
,

ÚÕÑ ÃÎËÊÍÑ Í ÑÃÝÈÏÐÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá ÏÇÉÔÎÑÇÄÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËâ Ä °¸¬-ÐËÑÃËË Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË �110� �d � 2;33 A

� �.
¥ÂÐÐÞÇ ²¶¥-ÂÐÂÎËÊÂ (ÓËÔ. 3Å) ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄËÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110) ÐËÑ-
ÃËâ, Â Ô ÒÑÏÑÜßá²¶¿³-ÂÐÂÎËÊÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÒÓÑ-
ÙÇÐÕÑÄ. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÆÂÉÇ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÔÄÇÓØÅÎÖÃÑÍÑÅÑ
ÄÂÍÖÖÏÂ � 10ÿ8 ±Â ÕÂÍÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÐÇ-
ÆÑÎÅÑ (ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔâÕÍÑÄ ÚÂÔÑÄ) Ë ÒÑÔÕÇÒÇÐÐÑ ÒÑÍÓÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÑÍÔËÆÐÞÏË, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÂÏÑÓ×ÐÞÏË ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÂÏË.

£ÂÉÐÞÏ ÄÑÒÓÑÔÑÏ ÒÓË ÂÕÕÇÔÕÂÙËË ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÂ Nb âÄÎâÇÕÔâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ
à××ÇÍÕÑÄ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑÈÄ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÊÂÏÇÕÐÑÏÖ ËÊÏÇÐÇÐËá ÏÇÉ-
ÔÎÑÇÄÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÄÃÎËÊË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.

´ÂÃÎËÙÂ 3.¶ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÍÔËÆÑÄ ÐËÑÃËâ [18]

NbO NbO2 Nb2O5

´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm, �C 1945 1917

±ÎÑÕÐÑÔÕß r, Å ÔÏÿ3 7,26 5,98

®ÑÎâÓÐÂâ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß C 0
p ,

¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ1
41,25 57,49

¿ÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÿDH 0
obr ,

Í¥É ÏÑÎßÿ1
408,2 799,3 1900,8

®ÑÎßÐÂâ àÐÕÓÑÒËâ ËÔÒÂÓÇÐËâ
S 0
298, ¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ1

ì 54,55 137,3

¿ÐÇÓÅËâ ¤ËÃÃÔÂ ÿDGobr ,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

375,48 741,28 1772,71
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´ÂÃÎËÙÂ 4. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÚËÔÕÑÅÑ ÐËÑÃËâ, ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ Ë ÑÍÔËÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÎË- Ë ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ÐËÑÃËâ

³ËÔÕÇÏÂ ®ÇÕÑÆÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ * ËÕÇÓÂÕÖÓÂ

Nb�110�

²¶¿³, ²¶¥ [52]

VASP-ÓÂÔÚÈÕÞ [32]

NRL-TB-ÓÂÔÚÈÕÞ [31]

FP-LMTO-ÓÂÔÚÈÕÞ [30]

O=Nb�110�

¿°³, ¥®¿, ´¥³, ¬²± [38, 53]

¥®¿, £²-³¿±¿ [35]

³´®, ¿°³, ²¶¿³ [45]

¥®¿, ²¶¿³, ²¶¥ [51]

³´®, ²¶¿³, ¿°³, ¥®¿ [47, 49, 50]

¿°³, ¥¢¿, ³´®, ³´³ [46]

¿°³, ¥®¿, ²£ [41]

²¶¿³, ²¶¥ [27, 54, 55]

²¶¿³, µ¶³, ¿°³ [56]

Y2O3=NbO=Nb�110�
C;O;H2O;CH3OH=Nb�110�

N2=Nb�110�

H2=Nb�110�

¥®¿, ²¶¿³, ²¶¥ [57]

£²-³¿±¿, ¿°³, µ¶³ [24, 58, 59]

£²-³¿±¿, ¿°³, ¥®¿ [60]

CASTEP-ÓÂÔÚÈÕÞ [61]

µ¶³ [62, 63]

µ¶³, àÎÇÍÕÓÑÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß [64, 65]

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ [66, 67]

Nb�100�

²¶¿³, ÔËÐØÓÑÕÓÑÐÐÑÇ ËÊÎÖÚÇÐËÇ [21]

²¶¿³, ÔËÐØÓÑÕÓÑÐÐÑÇ ËÊÎÖÚÇÐËÇ [23]

²¶¿³, ÔËÐØÓÑÕÓÑÐÐÑÇ ËÊÎÖÚÇÐËÇ [68, 69]

NRL-TB-ÓÂÔÚÈÕÞ [31]

FP-LMTO [30]

²¶¥ [70]

O=Nb�100�

¿°³, ¥®¿, ³´® [20, 41, 48, 71]

²¶¿³, ÔËÐØÓÑÕÓÑÐÐÑÇ ËÊÎÖÚÇÐËÇ [72]

©ÑÐÐÞÇ ÓÂÔÚÈÕÞ [28, 29]

¿°³, ¥®¿, ´¥³, ¬²± [37]

S=Nb�100�

N=Nb�100�
N=Nb�100�

H=Nb�100�

²¶¿³ [73]

³´®, ¿°³, ¥®¿ [74]

¥®¿, ¿°³ [75, 76]

²¶¿³, ÔËÐØÓÑÕÓÑÐÐÑÇ ËÊÎÖÚÇÐËÇ [77]

£²-³¿±¿ [78]

³´® [79]

²ÂÔÚÈÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË [80]

Nb�111�
¶ÑÕÑàÏËÔÔËÑÐÐÂâ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ [81]

NRL-TB-ÓÂÔÚÈÕÞ [31]

O=Nb�111� ¿°³, ¥®¿, ´¥³, ¬²± [39, 41]

Nb (ÒÑÎËÍÓËÔÕ.) ²¶¿³-µ² [82]

Nb (ÐÂÐÑÍÎÂÔÕÇÓ) TBMD-ÓÂÔÚÈÕ [83]
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¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ àÕÑÕ à××ÇÍÕ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÊÖÚÇÐ Ô
ÒÓËÄÎÇÚÇÐËÇÏ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑ-
ÔÍÑÒËË. ¡ÄÕÑÓÞ [21] ÒÑÎÖÚËÎË ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ
ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ Nb 3d5=2-ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÅÓÂÐË Nb(001) Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÔËÐØÓÑÕÓÑÐÐÑÅÑ ËÊÎÖÚÇ-
ÐËâ (ÓËÔ. 4Â). ¥Îâ ÒÑÄÞÛÇÐËâ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐÞ àÐÇÓÅËË ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ ÍÄÂÐÕÑÄ hn � 240 Ë 250 à£,
ÒÓË àÕÑÏ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ Nb 3d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÄÔÇÅÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔâÕÍÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÄÑÎßÕ, Â
ÅÎÖÃËÐÂ ÂÐÂÎËÊÂ ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÆÄÖØ-ÚÇÕÞÓÈØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÞØ ÏÑÐÑÔÎÑÈÄ. £ÇÎËÚËÐÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ Nb 3d5=2-
ÖÓÑÄÐÇÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Nb (ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÎËÐËË ÑÕ "ÑÃÝÈÏÂ" ÏÇÕÂÎÎÂ, ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÞÇ surface core-level shifts, SCLS) ÆÎâ ÄÐÇÛÐÇÅÑ ÏÑÐÑ-
ÔÎÑâ ÔÑÔÕÂÄËÎÂ [21] S1 � 0;49� 0;01 à£ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË
ÃÑÎßÛËØ àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË �Eb� ÑÕ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ,

ÆÎâ ÄÕÑÓÑÅÑ ÏÑÐÑÔÎÑâ S2 � 0;13� 0;01 à£ ÕÂÍÉÇ Ä
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÃÑÎßÛËØ Eb, ÚÕÑ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ab initio ÓÂÔÚÈÕÑÄ [22].

±ÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ Nb(001) Ä ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÊÑÐÇ
ËÊÖÚÇÐÞ [23] ÏÇÕÑÆÂÏË ÖÎßÕÓÂ×ËÑÎÇÕÑÄÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑ-
ÒËË (µ¶³) Ë ×ÑÕÑàÏËÔÔËË, ËÐËÙËËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÔËÐØÓÑ-
ÕÓÑÐÐÞÏ ËÊÎÖÚÇÐËÇÏ. £ µ¶³-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ
ÔÑÔÕÑâÐËâ (ÓÇÊÑÐÂÐÔÞ) ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÑÍÑ-
ÎÑ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË �EF�, ËØ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
ÄÔÇÅÑ Eb � ÿ0;06 à£. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 4Ã ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÍÂÍ S, ÑÃÝÈÏÐÞÇ 4d-ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÐËÑÃËâ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ £. ¥Îâ µ¶³-ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ÒÑÎÑÔÞ Nb(110) ÐÂÃÎáÆÂÎË [24] ËÐÕÇÐÔËÄÐÞÌ ÏÂÍÔË-
ÏÖÏ Nb 4d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÌ ÐÂ 0,4 à£ ÐËÉÇ
EF ÑÕ ÑÃÝÈÏÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ; ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÓÂÊ-
ÓÇÛÇÐÑ ÐÇ ÃÞÎÑ.

´ÂÃÎËÙÂ 4 (ÑÍÑÐÚÂÐËÇ)

³ËÔÕÇÏÂ ®ÇÕÑÆÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ * ËÕÇÓÂÕÖÓÂ

O=Nb ²¶¿³ [84]

H=NbOx=Nb ¿°³, ´¥³ [85]

Nb2O5=Nb ²¶¿³ [86]

* ¿°³ ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÑÉÇ-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ; ¥®¿ ì ÆË×ÓÂÍÙËâ ÏÇÆÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ; ³´® ì ÔÍÂÐËÓÖáÜÂâ ÕÖÐÐÇÎßÐÂâ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËâ;
´¥³ ì ÕÇÓÏÑÆÇÔÑÓÃÙËâ; ¬²± ì ÍÑÐÕÂÍÕÐÂâ ÓÂÊÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ; £²-³¿±¿ ì ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÑÕÇÓß àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐËâ; ²¶¿³ ì ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÂâ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ; ²¶¿³-µ² ì ²¶¿³ Ô ÖÅÎÑÄÞÏ ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ; µ¶³ ì
ÖÎßÕÓÂ×ËÑÎÇÕÑÄÂâ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ; ²¶¥ìÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÂâ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÆË×ÓÂÍÙËâ; ¥¢¿ìÆË×ÓÂÍÙËâ ÄÞÔÑÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÐÂ ÑÕÓÂÉÇÐËÇ; ³´³ì ÔÍÂÐËÓÖáÜÂâ ÕÖÐÐÇÎßÐÂâ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ; ²£ì ÓÂÃÑÕÂ ÄÞØÑÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ; FP-LMTOì ÒÑÎÐÑÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÌ ÏÇÕÑÆ
ÎËÐÇÂÓËÊÑÄÂÐÐÞØ mufén-tin ÑÓÃËÕÂÎÇÌ; NRL-TB ì ÏÇÕÑÆ ÔËÎßÐÑÌ ÔÄâÊË.
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²ËÔ. 4. (Â) ¶ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ Nb 3d5=2 ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(001) ÒÓË T � 130 ¬, ÊÂÒËÔÂÐÐÞÇ ÒÓË àÐÇÓÅËâØ ÒÂÆÂáÜËØ ×ÑÕÑÐÑÄ 240 Ë 250 à£
[21]. ¯Â ÔÒÇÍÕÓÂØ ÄÞÆÇÎÇÐÞ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÕ ÑÃÝÈÏÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Nb(001) (B), ÒÇÓÄÑÅÑ Ë ÄÕÑÓÑÅÑ ÏÑÐÑÔÎÑÈÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË (S1 Ë S2 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ).
(Ã) µ¶³-ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕËNb(001) [23] ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ËÔÕÑÚÐËÍÑÄ ×ÑÕÑÐÑÄ: BìÑÃÝÈÏÐÞÇ 4d-ÔÑÔÕÑâÐËâNb, Sì ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞÇ
ÔÑÔÕÑâÐËâ.
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¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÄÇÎËÚËÐÞ ÏÇÉÔÎÑÇÄÑÅÑ ÔÉÂÕËâ
ÆÄÖØ ÄÇÓØÐËØ ÔÎÑÈÄ ÐËÑÃËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(100) ÒÓÑ-
ÄÇÆÈÐ [25] ËÐÕÇÓÇÔÐÞÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ ÒÑ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÆË×ÓÂÍÙËË. ªÊÏÇÓÇÐÞ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ×ÑÕÑàÏËÔÔËË
Nb 3d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÒÑÎâÓÐÑÅÑ ÖÅÎÂ y
ÆÎâ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÂÊËÏÖÕÂÎßÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ �f� ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË Nb(100). ¿ÐÇÓÅËâ ÒÂÆÂáÜËØ ÍÄÂÐÕÑÄ hn ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâÎÂ 1253,6 à£ (Mg K0-ËÊÎÖÚÇÐËÇ), ÒÓË Eb�Nb3d5=2� �
� 202;3 à£ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ekin � 1050 à£. ±ÓË ÔÕÑÎß ÄÞÔÑÍËØ àÐÇÓÅËâØ ÓÇÂÎË-
ÊÖÇÕÔâ ÏÑÆÇÎß ÒÓâÏÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ
ÂÕÑÏÂØ ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ, ÍÑÅÆÂ ÒÑ ÏÂÍÔËÏÖÏÂÏ
ÐÂ ÖÅÎÑÄÞØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕâØ I�y� ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÅÇÑÏÇÕ-
ÓËá ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÐËÑÃËâ. ¬ÓÑÏÇ
ÕÑÅÑ, Ä ÓÂÃÑÕÇ [25] ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÈÕÞ ÖÅÎÑÄÞØ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕÇÌ ²¶¥ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÏÐÑÅÑÍÓÂÕÐÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ
×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (MSC-WS) Ë ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÏÑÆÇÎß ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(100), ÍÑÕÑÓÂâ ÐÂËÎÖÚÛËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÞÌ R-×ÂÍÕÑÓ [26], ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÌ ÔÓÇÆÐáá ÄÇÎËÚËÐÖ
ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÏÇÉÆÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË Ë ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍËÏË ²¶¥-ÍÓËÄÞÏË. °ÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÏËÐËÏÂÎßÐÑÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ R ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÓË ÔÉÂÕËË ÄÇÓØÐËØ ÔÎÑÈÄ
Nb(100) ÐÂ 12,7% ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÇÉÔÎÑÇÄÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËâ Ä ÑÃÝÈÏÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Nb.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ²¶¥-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ÆÎâ ÅÓÂÐË Nb(110)
ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [19, 27]. ³ÖÏÏÂÓÐÂâ 2p-ÆË×ÓÂÍ-
ÙËÑÐÐÂâ ÍÂÓÕËÐÂ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Nb 3d5=2 (Ekin �
� 1050 à£) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 3Å. ®ÑÉÐÑ ÄËÆÇÕß, ÚÕÑ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ÏÂÍÔËÏÖÏÑÄ
ÅÓÂÐË �110� ÒÓÑâÄÎâÇÕ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÖá ÔËÏÏÇÕÓËá ÄÕÑÓÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ Ë ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ ÔÑ ÔÕÇÓÇÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÇÍÙËÇÌ ÆÎâ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ÑÓËÇÐÕÂÙËÇÌ
ÄÆÑÎß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [110]. ²ÂÔÚÈÕÞ ²¶¥ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ
ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑÅÑ (SSC) Ë ÏÐÑÅÑÍÓÂÕÐÑÅÑ (MSC) ÓÂÔÔÇâÐËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÔÉÂÕËÇ ÄÇÓØÐËØ ÔÎÑÈÄ ÅÓÂÐË
Nb(110) ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÇÉÔÎÑÇÄÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ Ä ÑÃÝÈÏÇ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Nb ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 5%.

´ÇØÐËÚÇÔÍËÇ ÔÎÑÉÐÑÔÕË Ä ÒÓËÅÑÕÑÄÎÇÐËË ÂÕÑÏÂÓÐÑ
ÚËÔÕÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÐËÑÃËâ Ë ÒÓÑÄÇÆÇÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÑÄ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÔÄÇÓØÅÎÖÃÑÍÑÅÑ ÄÂÍÖÖÏÂ (< 10ÿ8 ±Â)
ÆÇÎÂáÕ ÂÍÕÖÂÎßÐÞÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏÖ

ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÏË
ab initio ÏÇÕÑÆÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÕÇÑÓËË.

£ àÕËØ ÓÂÔÚÈÕÂØ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÇÕÂÎÎÑÄ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Nb) ÑÃÞÚÐÑ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ ÍÄÂÊËÆÄÖÏÇÓÐÞÇ ÔÖÒÇÓâÚÇÌÍË (ÔÎàÃÞ, slabs), ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÔÑÔÕÑâÕ ËÊ ÐÂÃÑÓÂ ÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÐÑÔÎÑÈÄ Nb, ÓÂÊÆÇÎÈÐ-
ÐÞØ ÐÇÔÍÑÎßÍËÏË "ÒÖÔÕÞÏË" ÔÎÑâÏË, ËÏËÕËÓÖáÜËÏË
ÄÂÍÖÖÏ (ÓËÔ. 5Â). ¸ÇÐÕÓÂÎßÐÂâ ÚÂÔÕß ÔÖÒÇÓâÚÇÌÍË ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÃÝÈÏÖ ÏÇÕÂÎÎÂ, Â ÆÄÂ ÍÓÂÌÐËØ ÔÎÑâ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÇÅÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ³ÕÂÓÕÑÄÂâ ÅÇÑÏÇÕÓËâ ÔÖÒÇÓ-
âÚÇÌÍË ËÏÇÇÕ ÓÂÄÐÞÇ ÏÇÉÔÎÑÇÄÞÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ, ÔÄÑÌÔÕÄÇÐ-
ÐÞÇ ÑÃÝÈÏÖ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, °¸¬-Nb. £ ÒÓÑÙÇÔÔÇ
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËâ ÂÕÑÏÐÞÇ ÒÑÊËÙËË ÑÒÕËÏËÊËÓÖáÕÔâ,
ÒÑÊÄÑÎââ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß à××ÇÍÕÞ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.
¯ÂÒÓËÏÇÓ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Nb-ÔÎàÃÂ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ "ÅÂÓÏÑÛÍÖ", ÅÆÇ ÏÇÉÔÎÑÇÄÞÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ
ÑÕÍÎÑÐÇÐÞ ÑÕ ËÔØÑÆÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ; Ä ÒÓÑÙÇÐÕÂØ àÕË
ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 5Ã.

£ ÓÂÏÍÂØ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ ÒÓÑÄÇÆÈÐ [28, 29] ÂÐÂÎËÊ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÆËÔÒÇÓÔËË
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÊÑÐ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÏÑÐÑÔÎÑÈÄ ÄÃÎËÊË
ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË ÆÎâ ÅÓÂÐË Nb(100). °ÙÇÐÍË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÑÌ àÐÇÓÅËË Esurf Ô ÖÚÈÕÑÏ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ
ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß �100� ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô �110� Ë
�111� ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÏËÐËÏÂÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌEsurf, ÒÓËÚÈÏ ÆÎâ
ÄÔÇØ ÅÓÂÐÇÌ �100�, �110�, �111� ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔÉÂÕËÇ
ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑÈÄ. ¢ÎËÊÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÎÖÚÇÐÞ
Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ ÔËÎßÐÑÌ ÔÄâÊË (´£) Ë ÒÑÎÐÑÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÎËÐÇÂÓËÊÑÄÂÐÐÞØ mufén-tin ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ (FP-LMTO) [30].

¡ÄÕÑÓÞ [31] ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÑÔÐÑÄÐÞØ
ÅÓÂÐÇÌ ÐËÑÃËâ �100�, �110� Ë �111� ÏÇÕÑÆ ÔËÎßÐÑÌ ÔÄâÊË Ä
ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËËNRL-TB Ë ÖÔÕÂÐÑÄËÎË ÄÇÎËÚËÐÞ ÔÉÂÕËâ
ÆÄÖØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑÈÄ: 11,7% ÆÎâ Nb(100), 5,8% ÆÎâ
Nb(110) Ë 24,8% ÆÎâ Nb(111). ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÂÔÚÈÕÞ
ÏÇÕÑÆÑÏ ÒÓÑÇÍÙËÑÐÐÞØ ÒÓËÔÑÇÆËÐÈÐÐÞØ ÄÑÎÐ (ÒÂÍÇÕ
VASP-PAW) ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ [32] ÆÎâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ
Nb(100) Ë Nb(110). ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ ÓÇÎÂÍ-
ÔÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÉÂÕËÇ ÆÎâ ÅÓÂÐÇÌ �100� Ë �110� ÔÑÔÕÂÄËÎÑ
13,1% Ë 4,3% ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

ªÊ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË �110� Ô
ÒÎÑÕÐÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍÑÌ ÂÕÑÏÑÄ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÞÇ ËÔÍÂÉÇÐËâ
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²ËÔ. 5. (Â) ³ÖÒÇÓâÚÇÌÍË, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÇ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÅÓÂÐÇÌ Nb(110), Nb(100) [32] Ë Nb(111) [31]. ³ÕÓÇÎÍË ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ
ÔÏÇÜÇÐËâ Nb-ÏÑÐÑÔÎÑÈÄ. (Ã) ªÊÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÉÔÎÑÇÄÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ (Ä ÒÓÑÙÇÐÕÂØ, ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Nb) ÆÎâ ÅÓÂÐË Nb(100) [32], Nb(110)
[32], Nb(111) [31].
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ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÅÑÓÂÊÆÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÃÑÎÇÇ "ÓÞØÎÑÌ"
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË �100� Ë ÕÇÏ ÃÑÎÇÇ Nb(111). £ ÔÎÖÚÂÇ Nb(110)
ÒÇÓÄÞÇ ÆÄÂ ÔÎÑâ ÔÉÂÕÞ ÄÔÇÅÑ ÐÂ 4,3% (ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
"ÑÃÝÈÏÂ"), Â ÑÃÜÂâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÊÂÕÓÂÅËÄÂÇÕ ÐÇ ÃÑÎÇÇ
ÆÄÖØ-ÕÓÈØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÏÑÐÑÔÎÑÈÄ. ¯Â ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
Nb(111) ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÑØÄÂÕÞÄÂÇÕ ÒÑÚÕË 10 ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ
ÔÎÑÈÄ Ë ÐÑÔËÕ ÊÂÕÖØÂáÜËÌ ÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ. ¥ÄÂ
ÄÇÓØÐËØ ÏÑÐÑÔÎÑâ ÔÉÂÕÞ ÐÂ� 25%, ÔÎÇÆÖáÜËÇì ÕÂÍÉÇ
ÔÉÂÕÞ ÐÂ� 12%, ÊÂÕÇÏ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÏÇÉÔÎÑÇ-
ÄÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÐÂ � 12%, ÆÂÎÇÇ ÄÐÑÄß ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ
ÔÉÂÕËÇ, ÓÂÔÕâÉÇÐËÇ Ë Õ.Æ.; ÂÏÒÎËÕÖÆÂ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÒÑÔÎÇ-
ÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ ÔÐËÉÂÇÕÔâ ÒÑ ÏÇÓÇ ÖÆÂÎÇÐËâ ÑÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.
³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÒÓË ÕÑÎÜËÐÇ ÒÎÈÐÍË Nb(111) ÏÇÐÇÇ
20 ÏÑÐÑÔÎÑÈÄ ÄÔÇ ÇÈ ÔÎÑË ÃÖÆÖÕ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä ÓÇÎÂÍÔÂ-
ÙËË. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÕÂÍËØ ÖÎßÕÓÂÕÑÐÍËØ ÒÎÈÐÑÍ
ÃÖÆÖÕ ÊÂÏÇÕÐÑ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ ÑÕ ÔÄÑÌÔÕÄ "ÑÃÝÈÏÐÑÅÑ" ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ ÐËÑÃËâ. ²ÂÔÚÈÕÞ ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÖÎßÕÓÂÕÑÐÍËØ ÒÎÈÐÑÍ Nb Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÑÓËÇÐÕÂ-
ÙËÇÌ �ÐÂÒÓËÏÇÓ �110�, �100� Ë �111�� ÃÖÆÖÕ ÕÂÍÉÇ ÔÖ-
ÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ËÊ-ÊÂ ÓÂÊÎËÚËâ Ä ÏÇÉÔÎÑÇÄÞØ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ Ë, ÍÂÍ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÕÂÍËØ ÒÎÈÐÑÍ.

4. ¡ÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÂÍÑÒÎÇÐ ÃÑÅÂÕÞÌ ÏÂÕÇÓËÂÎ ÒÑ
ÔÑÊÆÂÐËá Ë ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ,
ÐÂÐÑÓÂÊÏÇÓÐÞØ ÔÎÑÈÄ Ë ÕÑÐÍËØ ÒÎÈÐÑÍ ÐËÕÓËÆÑÄ, ÍÂÓÃË-
ÆÑÄ, ÑÍÔËÆÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ;
ÚÂÔÕß àÕËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ Ä ÏÑÐÑÅÓÂ×ËË [33].
£ ÆÂÐÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÏÞ ÖÆÇÎËÏ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÔËÔÕÇÏÇ
ÐËÑÃËÌ ë ÍËÔÎÑÓÑÆ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÄ ÕÂÍÉÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇ-
ÓÇÔÐÞÇ ÒÓËÏÇÓÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÅÂÊÑÄ ÐÂ ÆÓÖ-
ÅËØ d-ÏÇÕÂÎÎÂØ IV ëVI ÅÓÖÒÒ.

4.1. ¡ÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÔËÔÕÇÏ d-ÏÇÕÂÎÎ ë ÍËÔÎÑÓÑÆ: ÓÂÐÐËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ªÊ ÓÂÐÐËØ ÓÂÃÑÕ ÃÑÎßÛÑÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÃÊÑÓ
[34], ÅÆÇ ÑÃÑÃÜÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËá ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ô ÒÎÈÐÍÂÏË ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ. ¡ÄÕÑÓÞ ÒÓÇÆÎÑÉËÎË ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ËÔØÑÆâ ËÊ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓËÔÕËÍ ÆÎâ ÑÃÝÈÏÐÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÄÇÎËÚËÐÞ
ÕÇÒÎÑÕ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÏÇÕÂÎÎÇ DHs Ë àÐÇÓÅËË
ÂÍÕËÄÂÙËË ÑÃÝÈÏÐÑÌ ÆË××ÖÊËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ AD. ¥Îâ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÂÓÛÓÖÕÐÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ àÐÇÓÅËâ ë ÓÇÂÍÙËâ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÅÂÊÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÊÐÂÕß ÕÇÒÎoÂ ÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÂÆÔÑÓÃÙËË
(×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÂÆÔÑÓÃÙËË ËÎË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ØÇÏÑÔÑÓÃ-
ÙËË) DHp, ÆËÔÔÑÙËÂÕËÄÐÑÌ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËË DHc, ÔÇÅÓÇÅÂÙËË
DHseg, àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÅÂÊÂ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ad Ë àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÓÑÐËÍÐÑÄÇÐËâ
ÂÆÂÕÑÏÑÄ ÒÑÆ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß As.

±ÓËÏÇÓÞ ÕËÒËÚÐÞØ ÏÂÓÛÓÖÕÐÞØ ÆËÂÅÓÂÏÏ àÐÇÓ-
ÅËâ ë ÓÇÂÍÙËâ [34] ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 6, ÅÆÇ ÒÇÓÄÂâ ÍÓËÄÂâ
(Â) ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ×ËÊÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ ËÎË
ÔËÔÕÇÏÞ Ô ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËÇÌ; ÊÆÇÔß ÄÇÎËÚËÐÞ
DHs Ë AD ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞ Ë ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÇÎËÍË, Ë ÒÓË
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÄÑÊÏÑÉÐÂ ÕÑÎßÍÑ
×ËÊËÚÇÔÍÂâ ÂÆÔÑÓÃÙËâ. ¯Â ÔÎÇÆÖáÜËØ ÆËÂÅÓÂÏÏÂØ (Ã) Ë
(Ä) ÄÇÎËÚËÐÂ DHs ÕÂÍÉÇ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÂ (àÐÆÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÂâ
ÔËÔÕÇÏÂ), Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÕÇÒÎÑÕÂ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËË DHc (3)
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÂ. ±ÓË àÕËØ ÖÔÎÑÄËâØ ÄÑÊÏÑÉÐÂ ÆËÔÔÑÙËÂ-

ÕËÄÐÂâ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÔÑ ÔÕÇÒÇÐßá ÒÑÍÓÞÕËâ
# < 1 Ë ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÂÙËâ ËÊ-ÊÂ ÄÞÔÑÍÑÅÑ
ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ Ad. £ ÔËÔÕÇÏÂØ ÏÇÕÂÎÎ ë ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆ Ô àÍÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËÇÌ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÆÑÒÑÎÐË-
ÕÇÎßÐÑ Í ØÇÏÑÔÑÓÃÙËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÂÆ-
ÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÎÑâ, Õ.Ç. ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÒÓÑÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÍËÔ-
ÎÑÓÑÆÂ Ä ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÂÍ ÚÇÓÇÊ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ
ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÇ ÙÇÐÕÓÞ, ÕÂÍ Ë ÆÇ×ÇÍÕÞ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ ÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÎÑâ (ÐÂ
ÓËÔ. 6Å Ë Æ ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÛÕÓËØÑÄÞÏË ÎËÐËâÏË). £ ÔËÔÕÇÏÂØ,
ÅÆÇ ÕÇÒÎÑÕÂ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËËDHc ÐËÉÇ ÕÇÒÎÑÕÞ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ
DHs (ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÐÂ ÓËÔ. 6Å), ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÊÂÏÇÕÐÂâ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÂâ ÔÇÅÓÇÅÂÙËâ, Õ.Ç. ÐÂÍÑÒÎÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÂÆÔÑÓ-
ÃÂÕÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë Ä ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑâØ ÏÇ-
ÕÂÎÎÂ. ±ÓÑÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÃÑÎÇÇ ÅÎÖÃÑÍËÇ ÔÎÑË
ÄÑÊÏÑÉÐÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËâ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ
ÑÃÝÈÏÐÑÌ ÆË××ÖÊËË AD.

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÕÂÃÎ. 5, ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ V ÅÓÖÒÒÞ, Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ ÐËÑÃËâ, ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑ
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÎÑâ, Â ÕÂÍÉÇ ØÇÏÑÔÑÓ-
ÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ (ËÎË ÂÕÑÏÂÓÐÞØ) ÔÑÔÕÑâÐËÌ.
±ÓË T � 77 ¬ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÕÑÎßÍÑ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËâ ÅÂÊÑÄ.

¢ÑÎÇÇ ÒÑÊÆÐËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÆÎâ ÓâÆÂ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÖÕÑÚÐËÎË àÕÖ ÍÂÓÕËÐÖ, Â ÆÎâ ÐËÑÃËâ ÑÒÓÑÄÇÓÅÎË ÄÞÄÑÆÞ
[34]. ´ÂÍ, ÆÇÕÂÎßÐÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ [35] ÂÆÔÑÓÃÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ
ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÅÓÂÐË Nb(110) ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞÏË
(£²-³¿±¿, ¿°³) Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË (¥®¿) ÏÇÕÑÆÂÏË
ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ Ë ÐËÊÍËØ (T � 80 Ë 20 ¬) ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ
ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÒÓË T � 300 Ë� 80¬ ÂÆÔÑÓÃÙËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
(0 ë 32  1) ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÆËÔÔÑÙËÂÕËÄÐÞÏ ÓÂÔÒÂÆÑÏ
ÏÑÎÇÍÖÎ O2, ØÇÏÑÔÑÓÃÙËÇÌ ÂÕÑÏÂÓÐÑÅÑ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë
ÓÑÔÕÑÏ ÑÍÔËÆÐÞØ ÔÎÑÈÄ NbO�NbO2. ¯Â ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
NbO Ë NbO2 ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÔÎÇÆÞ Nb2O5. ±ÓË
T � 20¬ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÍÔËÆÑÄ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ ×ÑÓÏË-
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²ËÔ. 6. £ÑÊÏÑÉÐÞÇ ÄÂÓËÂÐÕÞ (Â ë Æ) ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ O2

Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá d-ÏÇÕÂÎÎÂ [34]. ±ÓËÄÇÆÇÐÞ: DHp ì ÕÇÒÎÑÕÂ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÌ ÂÆÔÑÓÃÙËË (1),Ad ìàÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ
ÅÂÊÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË (2), DHc ì ÕÇÒÎÑÕÂ ÆËÔÔÑÙËÂÕËÄÐÑÌ ØÇÏÑÔÑÓÃ-
ÙËË (3), As ì àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÓÑÐËÍÐÑÄÇÐËâ ÂÆÂÕÑÏÑÄ ÒÑÆ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß (4), DHseg ì ÕÇÒÎÑÕÂ ÔÇÅÓÇÅÂÙËË ÂÆÂÕÑÏÑÄ ÒÑÆ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá (5), AD ì àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÑÃÝÈÏÐÑÌ ÆË××ÖÊËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
(6), DHs ì ÕÇÒÎÑÕÂ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÏÇÕÂÎÎÇ (7).

1 1 ÇÐÅÏáÓ () ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÄÞÆÇÓÉÍÇ ÑÃÓÂÊÙÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË ÅÂÊÂ
1;33� 10ÿ4 ±Â Ä ÕÇÚÇÐËÇ 1 Ô.
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ÓÖÇÕÔâ ÔÎÑÌ ×ËÊËÚÇÔÍË ÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ [34] ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ
ÐÂ ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÑÃÓÂÊÙÂØ, ÚÕÑ ÄÂÉÐÑ ÆÎâ ÓÇÛÇ-
ÐËâ ÓâÆÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÊÂÆÂÚ. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÆÎâ
ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÂ Ë ÍËÐÇÕËÍË ÂÆÔÑÓÃÙËË
ÐÂ ÂÕÑÏÂÓÐÑÏ (ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ) ÖÓÑÄÐÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ ËÔ-
ÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÅÓÂÐÇÌ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ.

¢ÑÎßÛÑÌ ÙËÍÎ ÕÂÍËØ ÓÂÃÑÕ ÒÑ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
ÐÂ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐâØ ÐËÑÃËâ Ë ÕÂÐÕÂÎÂ
ÄÞÒÑÎÐÇÐ ÂÄÕÑÓÂÏË [36 ë 40]. ®ÇÕÑÆÂÏË ¿°³, ¥®¿,
ÕÇÓÏÑÆÇÔÑÓÃÙËË Ë ÍÑÐÕÂÍÕÐÑÌ ÓÂÊÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎËÔß ÍËÐÇÕËÍÂ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ (ÕÂÐÕÂÎÂ) Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÕÇÒÇÐâØ ÒÑÍÓÞÕËâ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ. ±ÑÔÎÇ ÑÔÂÉÆÇÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÒÓË ÍÑÏ-
ÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÞ ÑÕÉËÅÂÎËÔß ÄÒÎÑÕß ÆÑ
T � 1600 ¬, ÒÓË àÕÑÏ ËÊÖÚÂÎËÔß ÕÇÓÏËÚÇÔÍÂâ ÖÔÕÑÌÚË-
ÄÑÔÕß ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ Ë ÏÂÔÛÕÂÃÞ ÆË××ÖÊËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÑÃÝÈÏ
ÏÇÕÂÎÎÂ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (Ä
ÄÂÍÖÖÏÇ ÒÓË T � 300¬) ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä Nb Ë Ta
ÐÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ, ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ
ÏÑÐÑÍÔËÆ ÐËÑÃËâ (ÕÂÐÕÂÎÂ), ÕÑÚÐÇÇ ì ÔÓÇÊ ÅÓÂÐË ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÑÍÔËÆÂ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ë ÕÑÎÜËÐÂ ÍÑÕÑÓÑÅÑ
ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÄÞÃÓÂÐÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÏÇ-
ÕÂÎÎÂ, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ
ÅÓÂÐË Nb(110) ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ ÑÆËÐ ÏÑÐÑ-
ÔÎÑÌ ÑÍÔËÆÂ NbO (ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ #max � 1), ÐÂ
ÅÓÂÐË Nb(100) ÕÑÎÜËÐÂ ÑÍÔËÆÂ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÆÄÂ �#max � 2�
Ë ÆÎâ ÐÂËÃÑÎÇÇ "ÑÕÍÓÞÕÑÌ" ÅÓÂÐË Nb(111) ì ÕÓË ÏÑÐÑ-
ÔÎÑâ �#max � 3�. ¡ÆÔÑÓÃÙËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
Nb(110) Ë (100) ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇÏ ÓâÆÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÅÓÂÐË Nb(111) ÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ.
¯ÂÃÑÓ ×ÂÊÑÄÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÍËÐÇÕËÍË
ÔÑÓÃÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÅÓÂÐË Ta(110) Ä ÙÇÎÑÏ ÒÑÄÕÑÓâáÕ
ÕÂÍÑÄÞÇ ÆÎâ ÅÓÂÐË Nb(110) [36 ë 40].

°ÕÉËÅ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ ÑÍÔËÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ Nb Ë Ta
ÒÓËÄÑÆËÕ [38, 40] Í ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÏÖ ÓÂÊÓÖÛÇÐËá
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÑÍÔËÆÐÞØ ×ÂÊ Ë ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËá ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
Ä ÑÃÝÈÏÇ ÐËÑÃËâ Ë ÕÂÐÕÂÎÂ, ÒÓËÚÈÏ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ
ÊÂÏÇÕÐÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÅÓÂÐÇÌ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ
ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ ÅÓÂÐÇÌ (110) Nb Ë ´Â ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÑÃÓÂÕËÏÑÔÕß ×ÂÊÑÄÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ
ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÍÂÍ Ä ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÇ ÂÆÔÑÓÃÙËË, ÕÂÍ Ë ÒÓË ÑÕÉËÅÇ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ. ¯ÂÑÃÑÓÑÕ,
ÐÂ ÅÓÂÐâØ Nb(100) Ë Nb(111) ÕÂÍÂâ ÑÃÓÂÕËÏÑÔÕß ÑÕÔÖÕ-

ÔÕÄÖÇÕ, ÚÕÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâÏË ÒÇÓÇ-
ÔÕÓÑÌÍË ÆÂÐÐÞØ ÅÓÂÐÇÌ, ÊÂÕÓÂÅËÄÂáÜÇÌ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÂÕÑÏ-
ÐÞØ ÔÎÑÈÄ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÍÑÅÆÂ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÕÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ "ÑÃÝÈÏÐÑÅÑ" ÑÍÔËÆÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÓÂÊÄËÄÂÕßÔâ
Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÆÇ×ËÙËÕÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.

±ÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ [36] Ñ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ËÊ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÑÍÔËÆÑÄ Ä ÑÃÝÈÏ ÐËÑÃËâ ÒÓË ÑÕÉËÅÇ Ä
ÔÄÇÓØÄÞÔÑÍÑÏ ÄÂÍÖÖÏÇ (³££) ËÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÐÑ ÕÓÇÃÖÇÕ
ÖÕÑÚÐÇÐËÌ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÃÑÎÇÇ ÒÑÊÆÐËÏ ÆÂÐÐÞÏ [20] ÒÓË
ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÊÂ ÔÚÈÕ ÑÔÕÂÕÑÚÐÞØ ÅÂÊÑÄ ËÎË
ÂÆÔÑÓÃÙËË O2 ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ×ÑÓÏËÓÖáÕÔâ
ÂÏÑÓ×ÐÞÇ ÑÍÔËÆÞ Ä ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË NbO!
! NbO2 ! Nb2O5. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÑÕÉËÅÂ ÒÓË T � 598 ¬ Ä
³££ ÒÇÐÕÑÍÔËÆ Nb2O5 ÄÑÔÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ ÆÑ ÆËÑÍÔËÆÂ
NbO2 Ë ÆÂÎÇÇ ÆÑ ÏÑÐÑÍÔËÆÂNbO ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËá
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÑÃÝÈÏÇ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÒÓË ÑÕÉËÅÇ ÆÑ T � 227 ¬
NbO ÐÂÚËÐÂÇÕ ËÔÒÂÓâÕßÔâ.

4.2. ¬ËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞÇ
ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÅÓÂÐâØ Nb(110) Ë Nb(100)
ªÊ ÄÔÇØ ÑÍÔËÆÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ÐÂËÃÑÎßÛËÌ
ËÐÕÇÓÇÔ ÄÞÊÞÄÂáÕ ÑÍÔËÆÞ Ô ÏÂÎÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÂ: ÏÑÐÑ- Ë ÔÖÃÑÍÔËÆÞNbOx �x4 1�. µÔÒÇØË Ä ËÊÖÚÇÐËË
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑÈÄ àÕÑÅÑ ÕËÒÂ ÐÂ
Nb ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÎÇÕ ÊÂ ÔÚÈÕ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞØ, ÆË×ÓÂÍÙËÑÐ-
ÐÞØ Ë ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË, Â ÕÂÍÉÇ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÇ ÔÒÑÔÑÃÑÄ ÒÓËÅÑÕÑ-
ÄÎÇÐËâ ÔÄÇÓØÚËÔÕÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÐËÑÃËâ. £ ÕÂÃÎËÙÇ 4
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ËÏÇáÜËÇÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÏ Ë ÑÍÔËÆÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÂÏ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÎË- Ë ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÑÃ-
ÓÂÊÙÑÄ ÐËÑÃËâ.

®ÑÓ×ÑÎÑÅËâ ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ Nb(100), Nb(110) Ë Nb(111) ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÊÖÚÂÎÂÔß ÏÇÕÑÆÑÏ ¥®¿. ¯Â ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
Nb(100) ÐÂÃÎáÆÂÎÂÔß ×ÂÔÇÕÑÚÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ [41, 42],
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ O �3� 1� [42, 43], O �4� 1� [43], O c�2� 2�
[41 ë 43], ÚËÔÕÂâ �1� 1�-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Nb(100) [41 ë 44] Ä
ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÅÑ ÑÕÉËÅÂ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ³££ Ä
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 1973 ë 2673 ¬. ±ÑÔÎÇ ÔÑÊÆÂÐËâ
ÚËÔÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(100) ÐÂ ÐÇÌ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÎÔâ
ÍËÔÎÑÓÑÆ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Ë ÐÂÃÎáÆÂÎÑÔß
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ O c�2� 2� Ë ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ O �1� 1� [41]. °ÃÐÂÓÖÉÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ¥®¿
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ O �3� 1� Ë O �4� 1� ÒÓË ÒÑÏÑÜË ×ÑÕÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË [43] ÃÞÎË ÑÕÐÇÔÇÐÞ Í ÑÍÔËÆ-
ÐÞÏ (NbO Ë NbO2), ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ O c�2� 2� Ë O �1� 1�
×ÑÓÏËÓÑÄÂÎËÔß ÊÂ ÔÚÈÕ ØÇÏÑÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
[41]. ´ÑÚÐÂâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÅÇÑÏÇÕÓËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä àÕËØ

´ÂÃÎËÙÂ 5. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÂÆÔÑÓÃÙËË O2 ÐÂ ÒÎÈÐÍÂØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ: ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÕÇÒÎÑÕÞ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ O Ä ÏÇÕÂÎÎÇ
�DHs� Í àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÑÃÝÈÏÐÑÌ ÆË××ÖÊËË �AD� Ë ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÂÊÑÕÂ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ (×ÂÍÕÑÓ
ÛÇÓÑØÑÄÂÕÑÔÕË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÎÈÐÑÍ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 2 ë 3) [34]

®ÇÕÂÎÎ DHs=AD

¶ËÊËÚÇÔÍÂâ ÂÆÔÑÓÃÙËâ ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËâ ·ÇÏÑÔÑÓÃÙËâ � ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÌ ÔÎÑÌ

N� 10ÿ13, ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÏÿ2 T, ¬ N� 10ÿ14, ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÏÿ2 T, ¬ N� 10ÿ15, ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÏÿ2 T, ¬

Ti, Zr, Hf ÿ2;6 ì ì 1ë2 77 6 ë 16 < 360

V, Nb, Ta ÿ3;5 ì ì 2ë4 77 8 ë 12 < 360

Mo, W ÿ2;4 ì ì 5ë6 77 6 ë 9 < 360

Re, Fe, Ni ÿ1;6 ì ì 8ë9 77 7 ë 9 < 360

Cu, Ag ÿ0;5� 1 ì ì ì 77 0,6 ë 1,2 < 330

3*
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ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ÒÑÍÂ ÐÇ ÖÔÕÂÐÑ-
ÄÎÇÐÂ.

°ÍÔËÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎ-
ÎÑÄNb(100) [45] ËNb(110) [46, 47] ËÊÖÚÇÐÞÏÇÕÑÆÑÏ³´®.
£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒËÓÂÏËÆÂÎßÐÞÇ ÄÞÔÕÖÒÞ [45] ÐÂ Nb(100)
(ÑÚËÔÕÍÂ ËÑÐÂÏË Ar� Ë ÑÕÉËÅ ÆÑ T � 1273 ¬) ËÐÕÇÓÒÓÇ-
ÕËÓÑÄÂÎË ÍÂÍ ÑÆËÐÑÚÐÞÇ ÐÂÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÞNbO, ÄÞÓÑÔÛËÇ
àÒËÕÂÍÔËÂÎßÐÑ ÐÂ Nb(100). £ ÓÂÃÑÕÇ [48] ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
Nb(100) ÒÑÔÎÇ Ar�-ÑÚËÔÕÍË Ë ÑÕÉËÅÂ ÆÑ T � 1973 ¬ Ä
ÖÔÎÑÄËâØ ÔÄÇÓØÄÞÔÑÍÑÅÑ ÄÂÍÖÖÏÂ ÐÂÃÎáÆÂÎË ÔÄÇÓØÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖ ÕËÒÂ "ÎÇÔÕÐËÙÞ" (ladderlike superstructure). £ àÕËØ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÑÍÔËÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÎËÔß ÐÂ
Nb(100) ÃÇÊ ÔÑÊÆÂÐËâ ËÊÐÂÚÂÎßÐÑ ÚËÔÕÑÌ �1� 1� ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ; ÒÑàÕÑÏÖ àÄÑÎáÙËâ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ
ÐËÑÃËâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë àÒËÕÂÍÔËÂÎßÐÞÇ ÑÕÐÑÛÇÐËâ
ÓÇÛÈÕÑÍ ÑÍÔËÆÂ Ë ÒÑÆÎÑÉÍË ÐÇ ÃÞÎË ËÊÖÚÇÐÞ.

®ÇÕÑÆÂÏË ²¶¿³ Ô ÔËÐØÓÑÕÓÑÐÐÞÏ ËÔÕÑÚÐËÍÑÏ ×Ñ-
ÕÑÐÑÄ Ë ³´® ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ [47, 49, 50] ÕÑÐÍËÇ ÔÎÑË ÑÍÔËÆÂ
ÐÂ Nb(110), ÒÑâÄÎâáÜËÇÔâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔÇÅÓÇÅÂÙËË ÍËÔ-
ÎÑÓÑÆÂ, ÓÂÔÕÄÑÓÈÐÐÑÅÑ Ä ÑÃÝÈÏÇ ÐËÑÃËâ, ÒÑÔÎÇ ÐÂÅÓÇÄÂ Ä
³££ ÆÑ T � 1200ÿ2200 ¬. ¡ÐÂÎËÊ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ ×ÑÕÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ Nb 3d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÑÊÄÑÎËÎ ÔÆÇ-
ÎÂÕß ÄÞÄÑÆ Ñ ÔÎÑÉÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÇ ÆÂÐÐÑÅÑ ÔÎÑâ, ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÜÇÅÑ ÓâÆ ÑÍÔËÆÐÞØ ×ÑÓÏ ÐËÑÃËâ (ÓËÔ. 7). ¥ÄÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ
×ÑÓÏÞ NbOx, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ Ä àÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, ÐÂØÑÆâÕÔâ:
ÒÇÓÄÂâ ì Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÕÂÄÑÄ NbO0;8ÿNbO1;2 ÆÎâ ÑÍÔËÆÂ
ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë ÄÕÑÓÂâì �Nb1;5O� ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ ÐËÑÃËâ Ä
ÑÃÎÂÔÕË ÅÓÂÐËÙÞ ÓÂÊÆÇÎÂ ÑÍÔËÆ/ÏÇÕÂÎÎ.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÔÆÄËÅ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ¢ (ÓËÔ. 7Â),
ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÏ ÑÍÔËÆÑÏ, ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÒÑÎÑÔÞ ¡ (ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÌ Nb) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 1;4 à£, ÚÕÑ
ÏÇÐßÛÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ ÆÎâ NbO (1,8 à£) [47]. ³´®-

ÍÂÓÕËÐÞ (ÓËÔ. 7Ä) ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÕ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÇ ÒÎÑÕ-
ÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞÇ ÓâÆÞ ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ.
³ÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ [47], ÚÕÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÔÎÑÌ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ
ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÎËÐÇÌÚÂÕÞØ ÐÂÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ NbOx�1 Ë ÔÑÆÇÓ-
ÉËÕ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÆÇ×ÇÍÕÑÄ, ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂáÜËØ ËØ ×ÑÓÏË-
ÓÑÄÂÐËÇ ÐÂ ÅÓÂÐË Nb(110). ¤ÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑ-
ÄÂÐÐÂâ ÒÎÑÔÍÑÔÕß ÐÂÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ (111) ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÂ
ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110) ÒÑÆÎÑÉÍË ÐËÑÃËâ,
Â ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ h110i ÅÓÂÐÇÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ
(¤¸¬) ÓÇÛÈÕÍË ÏÑÐÑÍÔËÆÂ ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËá
h111i °¸¬-ÖÒÂÍÑÄÍË ÏÇÕÂÎÎÂ. ³ÑÅÎÂÔÑÄÂÐËÇ ÆÄÖØ ÓÇÛÈ-
ÕÑÍ ÒÑÆÚËÐâÇÕÔâ ÒÓÂÄËÎÖ ¬ÖÓÆáÏÑÄÂ ë ©ÂÍÔÂ.

ªÐÑÌ ÄÊÅÎâÆ ÐÂ ÒÓËÓÑÆÖ ÑÍÔËÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ
Nb(110) ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÂÄÕÑÓÂÏË [46], ËÊÖÚËÄÛËÏË ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕß ÐËÑÃËâ (110) ÆÑ Ë ÒÑÔÎÇ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÉËÅÂ Ä
ÄÂÍÖÖÏÇ (T � 1300 ¬) ÏÇÕÑÆÂÏË ÑÉÇ-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË, ÄÞ-
ÔÑÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆË×ÓÂÍÙËË ÐÂ ÑÕÓÂÉÇÐËÇ
(¥¢¿), ³´® Ë ÔÍÂÐËÓÖáÜÇÌ ÕÖÐÐÇÎßÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË
(³´³). ±ÑÎÖÚÇÐÞ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ [47] ³´®-ÍÂÓÕËÐÞ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕË, ÒÓË àÕÑÏ ¥¢¿-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ÄÞâÄËÎË ×ÑÓ-
ÏËÓÑÄÂÐËÇ ÆÎËÐÐÑÒÇÓËÑÆÐÑÌ ÔÄÇÓØÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÓÂÊÄÈÓÐÖ-
ÕÑÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâNbh111i ÐÂ ÒâÕß ÅÓÂÆÖÔÑÄ.
³ÑÒÑÔÕÂÄÎââ ÆÂÐÐÞÇ ³´® Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆË×ÓÂÍÙËË,
ÏÑÉÐÑ ÔÆÇÎÂÕß ÄÞÄÑÆ [46], ÚÕÑ ×ÑÓÏËÓÖáÜÂâÔâ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔÄÇÓØÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÓÇÅÖÎâÓÐÑ ÓÂÔÒÑ-
ÎÑÉÇÐÐÞÏË ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÓâÆÂÏË ÂÕÑÏÑÄ Nb (ÓËÔ. 8).
£ÊÂËÏÐÂâ ÑÓËÇÐÕÂÙËâ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔÄÇÓØ-
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÒÎÑÔÍÑÔÕË Nb(110), ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ËØ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ Ë ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ
ÕÑÏ, ÚÕÑ ÔÄÇÓØÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÑÊÐËÍÂáÕ ËÊ-ÊÂ ÂÍÍÑÏÑÆÂÙËË
ÐÂÒÓâÉÇÐËÌ ÒÓË ÔÑÒÓâÉÇÐËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110) Ë
ÓÂÔÕÖÜÇÅÑ ÔÎÑâ ÕËÒÂ NbO(111) Ä ÓÂÏÍÂØ ÑÓËÇÐÕÂÙË-
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²ËÔ. 7. (Â) ²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ ²¶¿³-ÔÒÇÍÕÓÂNb 3d ÐÂ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ [47] ÑÕ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÎÑÉÍËNb(110) (1), ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÑÍÔËÆÂ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ
×ÑÓÏÂØ (4 ë 6) Ë ÒÇÐÕÂÑÍÔËÆÂ (7). (Ã) ³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÆÂÐÐÞØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ô ÂÐÂÎËÊÑÏ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ Nb 3d-ÎËÐËË Ä ÑÃÝÈÏÐÞØ ÑÍÔËÆÂØ.
(Ä) ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÑÍÔËÆÐÞÇ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110) [39].
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ÑÐÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ, ÃÎËÊÍËØ Í NbO�10�1�kNb�001� Ë
NbO�1�21�kNb�1�10�. ¶ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ
ÏÑÐÑÍÔËÆÂ NbOx�1 ÊÂÕÓÖÆÐÇÐÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐ ËÏÇÇÕ
ÑÚÇÐß ÖÊÍÖá ÑÃÎÂÔÕß ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË Ë ÆÂÉÇ ÐÇÃÑÎßÛËÇ
ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ Nb=O � 1 ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÏÐÑÅÑ×ÂÊ-
ÐÑÔÕË ÏÂÕÇÓËÂÎÂ. ¿ÕÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓËÚËÐÑÌ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ NbO-ÒÑÆÑÃÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ Ä ÆÑÒÑÎÐÇÐËÇ Í
ÄÂÍÂÐÔËâÏ Ë ÆÇ×ÇÍÕÂÏ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÂÄÕÑÓÞ [46]
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÇ ÍÂÍ ÐÂÐÑ-
ÍÓËÔÕÂÎÎÞ NbO, Â ÍÂÍ ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÒÑ-

ÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÎÑË, ÄÞÔÕÖÒÂáÜËÇ ÒÓÇÍÖÓÔÑÓÑÏ ÓÑÔÕÂ
ÔÎÑâ ÏÑÐÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ.

³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇÐËâ ÒÓÇÍÓÂÔÐÑ ÑÕÓÂÉÂáÕ ÏÑÓ×ÑÎÑ-
ÅËá ÍÄÂÊËÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ NbO, ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, ÊÂ ÔÚÈÕ ÕÖÐÐÇÎËÓÑÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÂÕÑÏÑÄ
ÐËÑÃËâ. ±ÓË àÕÑÏ, ÑÆÐÂÍÑ, ËÔÍÎáÚÂÇÕÔâ ËÊ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇ-
ÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆ ÍÂÍ Ä ÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
×ÑÓÏÇ, ÕÂÍ Ë Ä ÔÑÔÕÂÄÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÑÍÔËÆÐÞØ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓ. ªÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË Ë ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ÏÑÉÐÑ
ÒÑÎÖÚËÕß ËÊ ÆÂÐÐÞØ ²¶¿³ Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ÍÂÓÕËÐ
ÓÂÔÔÇâÐËâ O 1s- Ë Nb 3d-×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÃÎË-
ÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ.

³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ²¶¥-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ÒÑ ÆË×ÓÂÍÙËË
Nb 3d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÓÂÊÆÇÎÇÐËÇÏ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÑÕ Nb(110)-ÒÑÆÎÑÉÍË Ë NbOx-ÔÎÑâ ÒÑÊÄÑÎËÎË [51] ÄÞÆÇ-
ÎËÕß Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÖá ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ, ÔÆÄËÐÖÕÖá
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÂ 1,6 à£, ÍÑÕÑ-
ÓÂâ ÑÕÐÇÔÇÐÂ Í NbO-×ÑÓÏÇ (ÓËÔ. 9Â). ´ÑÎÜËÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ NbOx ÑÙÇÐÇÐÂ Ä 4,5 A

�
, ÚÕÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ

ÑÆÐÑÏÖ-ÆÄÖÏ ÂÕÑÏÐÞÏÏÑÐÑÔÎÑâÏ. ³ÒÇÍÕÓÞNb 3d ÃÞÎË
ÔÑÃÓÂÐÞ Ä 4945 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ ÐÂÆ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá ÑÃÓÂÊÙÂ Ë ÓÂÊÎÑÉÇÐÞ ÐÂ ÑÃÝÈÏÐÖá Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ. ¥Îâ ÍÂÉÆÑÌ ËÊ ÐËØ ÃÞÎË ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ
2p-ÍÂÓÕËÐÞ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆË×ÓÂÍÙËË, ÑÕÓÂÉÂáÜËÇ
ÎÑÍÂÎßÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÂÕÑÏÑÄ ÐËÑÃËâ ÄÐÖÕÓË Nb(110)-
ÒÑÆÎÑÉÍË Ë NbOx-ÔÎÑâ (ÓËÔ. 9Ã). ¡ÐÂÎËÊ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐ-
ÐÑÌ ÍÂÓÕËÐÞ ÑÍÔËÆÐÑÌ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÇÌ ÒÑÊÄÑÎËÎ ÖÔÕÂÐÑ-
ÄËÕß, ÚÕÑ ÂÕÑÏÞ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÞ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ
1,2 A

�
ÐÂÆ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÐËÑÃËâ.

°ÍÔËÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110) ÒÑÆ-
ÓÑÃÐÑ ËÊÖÚÂÎËÔß Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÑÄ ²¶¿³, ²¶¥ Ë
³´® [19, 27, 52, 54, 55]. ¯ÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß NbO/
Nb(110) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÕÇÓÓÂÔÂÏË ÛËÓËÐÑÌ 40 ë 60 ÐÏ, ÐÂ
ÍÑÕÑÓÞØ ×ÑÓÏËÓÖáÕÔâ ÍÄÂÊËÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ (ÓËÔ. 10). £ÞÔÑÕÂ ÔÕÖÒÇÐÇÍ ÏÇÉÆÖ ÕÇÓÓÂ-
ÔÂÏË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ� 2;5 Ë� 4;9 A

�
, ÚÕÑ ÍÓÂÕÐÑ ÏÇÉÔÎÑÇÄÞÏ
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²ËÔ. 9. (Â) ²¶¿³-ÔÒÇÍÕÓÞ Nb 3d ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË NbO=Nb�110�, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÐÑÓÏÂÎË Í ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë 60� ÑÕ ÐÑÓÏÂÎË. £ÞÆÇÎÇÐÞ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐËÑÃËâ ÑÕ ÒÑÆÎÑÉÍË Nb(110) Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ NbO. (Ã) ¬ÂÓÕËÐÞ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆË×ÓÂÍÙËË Nb 3d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ: ÔÖÏÏÂÓÐÂâ
Nb 3d-ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÂâ ÍÂÓÕËÐÂ (1), ²¶¥ ÒÑÆÎÑÉÍË Nb(110) (2) Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ NbO (3). ²ÂÔÚÈÕÞ ²¶¥ ÆÎâ ÒÑÆÎÑÉÍË Nb(110) (4) Ë
ÏÑÐÑÔÎÑâ NbO (5). (Ä) ®ÑÆÇÎß ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË NbOx=Nb�110� [51].
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ÓÂÔÔÕÑâÐËâÏ (1 Ë 2 ÏÑÐÑÔÎÑâ) ¤¸¬-ÓÇÛÈÕÍË NbO. °Í-
ÔËÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄËÊÖÂÎËÊËÓÖáÕÔâ ³´®-ÏÇÕÑÆÑÏ ÍÂÍ
ÎËÐÇÌÐÞÇ ÙÇÒÑÚÍË ËÊ 10� 1 ÂÕÑÏÑÄ ÐËÑÃËâ, ÒÓËÒÑÆÐâÕÞÇ
ÐÂÆ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÐÂ ÄÞÔÑÕÖ d � 1;2 A

�
. ²ÂÄÐÑÄÇÓÑâÕÐÞ

ÆÄÇ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÑÓËÇÐÕÂÙËË ÓâÆÑÄ Nb Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ
h111i ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110). £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ
ÆÑÏÇÐÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÎËÐÇÌÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ NbO ÓÂÊÄÈÓ-
ÐÖÕÞ ÆÓÖÅ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÆÓÖÅÂ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 60�. ¶ÖÓßÇ-
ÂÐÂÎËÊ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÑÍÂÊÂÎ ÕËÒ ÒÎÑÔÍÑÌ
ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË p1, p2; ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÇÓËÑÆËÚÐÑÔÕË
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÄÆÑÎß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ a, b ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÍÂÍ 12,7 Ë
34,7 A

�
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

£ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÐËÑÃËâNb 3d ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË NbO=Nb�110� ÄÞÆÇÎÇÐÞ [55] ÆÄÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ, ÔÄâ-
ÊÂÐÐÞÇ Ô ÂÕÑÏÂÏË Nb ÒÑÆÎÑÉÍË Nb(110) Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÞÏË ÑÍÔËÆÐÞÏË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË (ÓËÔ. 11Â). ·ËÏËÚÇÔÍËÌ
ÔÆÄËÅ Nb 3d-ÒÑÎÑÔÞ ÑÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÑÕÐÑÔË-
ÕÇÎßÐÑ ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÏÇÕÂÎÎÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÍÑÎÑ 1,56 à£, ÚÕÑ
ÏÇÐßÛÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ ÆÎâ ÂÕÕÇÔÕÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÑÐÑÍ-
ÔËÆÂNbO�1;0 (2,25 à£). ±ÓË àÕÑÏ, ÑÆÐÂÍÑ, ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÓâÆÑÏ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ, ÔÄÑÌÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÏÖ ÔÎÑá ÑÍÔËÆÂ
NbO: ÑÓËÇÐÕÂÙËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ NbO(111), Â ÓâÆÞ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ Nb ÑÕÍÎÑÐÇÐÞ
ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 5� ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ Nbh111i, ÚÕÑ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ NbOh110i [46].

£ ÔÒÇÍÕÓÂØ O 1s ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË NbO=Nb�110� ÕÂÍÉÇ
ÄÞÆÇÎÇÐÑ [19, 55] ÆÄÂ ØËÏËÚÇÔÍË ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ ÒÓË 530,5 à£ (OI) Ë 531,85 (OII) (ÓËÔ. 11Ã). ±ÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ÒÑÎÑÔÂ ÒÓË 531,85 à£ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ×ÑÓÏÇ OII

Ä ÔÑÔÕÂÄÇ NbO-ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ Nb(110), Â ÏÂÍÔËÏÖÏ 530,5 à£
ÔÄâÊÂÐ Ô ØÇÏÑÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ
×ÑÓÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ OI :OII � 2 :1. £ÞÆÇÎââ ËÊ ÔÒÇÍÕÓÑÄ O 1s
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë Nb 3d ÐËÑÃËâ ÒÑÎÑÔÞ, ÑÕÐÑÔâÜËÇÔâ Í ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏÖ ÑÍÔËÆÖ, ÑÙÇÐËÎË [55] ÔÑÔÕÂÄ ÆÂÐÐÑÌ ×ÂÊÞ,
ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÍÂÊÂÎÔâ ÃÎËÊÑÍ Í ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË NbO�1;0
(ÓËÔ. 11Ä). ±ÑÎÖÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÔÑÔÕÂÄ ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË Nb(110) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÍÔËÆÖ NbO, ÐÑ ØËÏËÚÇÔÍËÌ
ÔÆÄËÅ Ë, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ
ÐËÑÃËâ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÑÍÔËÆÇ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ ÕÂÍÑÄÞØ Ä

ÑÃÝÈÏÐÑÌ ×ÂÊÇ ÏÑÐÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ. ¥ÂÐÐÞÌ ×ÂÍÕ ÔÄâ-
ÊÞÄÂÇÕÔâ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÑÌ ÐËÊÍÑÓÂÊÏÇÓÐÞØ
NbO-ÔÕÓÖÍÕÖÓ. °ÙÇÐÍÂ ÕÑÎÜËÐÞ ÔÎÑâ NbO ÏÇÕÑÆÑÏ
²¶¿³-µ² Ä ÓÂÏÍÂØ ÑÔÕÓÑÄÍÑÄÑÌ ÏÑÆÇÎË ÆÂÈÕ ÄÇÎËÚËÐÖ
� 5 A

�
[55], Õ.Ç. ÏÇÐÇÇ ÆÄÖØ ÏÑÐÑÔÎÑÈÄ ÐËÑÃËâ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ

ÑÍÔËÆÂ ÔÑ ÔÓÇÆÐÇÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÒÑÍÓÞÕËâ 50%.
¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÒÑÊËÙËÌ ÆÄÖØ ÐÇàÍÄË-

ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ×ÑÓÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ OI Ë OII ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
NbO=Nb�110� ÄÞÒÑÎÐÇÐ [19, 27] àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ ÒÑ ²¶¥-
àÏËÔÔËË O 1s- Ë Nb 3d-×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÓËÔ. 12). ¥Ë×-
ÓÂÍÙËÑÐÐÂâ 2p-ÍÂÓÕËÐÂ ÓÂÔÔÇâÐËâNb 3d-×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ä ÔÎÑâØ ËÐÕÇÓ×ÇÌÔÂ NbO=Nb�110� Ä ÙÇÎÑÏ ÒÑÄÕÑÓâÇÕ
ÕÂÍÑÄÖá ÆÎâ ÚËÔÕÑÌ ÅÓÂÐË Nb(110), ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖâ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËá ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÆË×-
ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ÏÂÍÔËÏÖÏÑÄ ÄÞØÑÆÂÏ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ Ë ÒÎÑÔÍÑÔÕÇÌ ÑÃÝÈÏÐÑÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÖÒÂ-
ÍÑÄÍË ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÐËÑÃËâ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÕÑÎÜËÐÂ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ NbO ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 5 A

�
(ÒÓË ÅÎÖÃËÐÇ

²¶¥-ÂÐÂÎËÊÂ ÒÑÓâÆÍÂ 30 ë 50 A
�
), ÄÍÎÂÆ Ä ÔÖÏÏÂÓÐÖá

²¶¥-ÒÓÑÇÍÙËá ÑÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÑÍÔËÆÂ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎÇÐ
Ë Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÒÓË ÍÂÔÂÕÇÎßÐÞØ ÖÅÎÂØ ×ÑÕÑ-
àÏËÔÔËË. £ÞÆÇÎÇÐËÇ ÆÂÐÐÑÌ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÇÌ (ÑÕ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÑÅÑ ÑÍÔËÆÂ) ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕ ÔËÏÏÇÕÓËá ÛÇÔÕÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ Ô ÏÂÍÔËÏÖÏÂÏË ÒÓË ÏÂÎÞØ ÖÅÎÂØ, ÚÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖÇÕ Ñ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110) ÅÇÍÔÂÅÑ-
ÐÂÎßÐÑÅÑ ÔÎÑâ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ ÐËÑÃËâ, ÍÂÍ Ä NbO(111). ²ÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÐÂâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ ×ÑÕÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (SSC-SW) ²¶¥-ÍÂÓÕËÐÂ Nb 3d-×ÑÕÑàÏËÔÔËË
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 12Ä.¯ÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ
ÏÇÉÆÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ Ë ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÍÂÓÕËÐÂÏË ÆË×-
ÓÂÍÙËË Nb 3d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕËNbO=Nb�110�.

³ÎÑÉÐÇÇ ÑÃÔÕÑËÕ ÆÇÎÑ Ô ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÑÌ 2p-ÍÂÓÕËÐÑÌ
O1s-×ÑÕÑàÏËÔÔËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (ÓËÔ. 12Ã). ±ÓË ÄÞÔÑÍÑÌ
ÖÅÎÑÄÑÌ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË (� 60%) ²¶¥ O1s-×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÓÂÊÏÞÕÞÏË ÏÂÍÔËÏÖÏÂÏË, ÆÄÂ ËÊ
ÍÑÕÑÓÞØ ÎÇÉÂÕ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË, ÃÎËÊÍÑÌ ÍNb��110�; ÇÜÈ ÑÆËÐ,
ÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÞÌ ÏÂÍÔËÏÖÏ ÎÇÉËÕ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË Nb(001).
¯ÂÎËÚËÇ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ÏÂÍÔËÏÖÏÑÄ Ä ²¶¥ O1s-×ÑÕÑ-
àÏËÔÔËË ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË, ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ,
ÚÂÔÕË ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÒÑÆ ÂÕÑÏÂÏË ÐËÑÃËâ. ³ ÒÑ-
ÏÑÜßá ÓÂÔÚÈÕÑÄ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆË×ÓÂÍÙËË O1s-×Ñ-
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²ËÔ. 10. (Â, Ä) ³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË NbO=Nb�110�, (Ã) ÒÓÑ×ËÎß ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑ ÄÞÔÑÕÇ ÄÆÑÎß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ¡-¡ Ë (Å) ×ÖÓßÇ-ÑÃÓÂÊ
ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ NbO-ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110).
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ÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÖÆÂÎÑÔß ÖÔÕÂÐÑÄËÕß [19, 27] ÂÕÑÏÐÞÇ ÒÑÊË-
ÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ Ë ÒÓÇÆÎÑÉËÕß
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÖá ÏÑÆÇÎß ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË NbO=Nb�110� (ÓËÔ. 13).
®ÑÆÇÎß ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËË ÆÄÖØ ØËÏËÚÇÔÍË
ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ×ÑÓÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (OI Ë OII) Ä ÒÓÑÒÑÓÙËË

OI=OII � 2:1, ÄÞâÄÎÇÐÐÞØ ÔÑÅÎÂÔÐÑ ²¶¥-ÆÂÐÐÞÏ Ñ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÒÑÊËÙËâØ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇÐËâÏ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË NbO=Nb�110�. ®ÑÆÇÎß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß Nb(110), ÐÂ ÍÑÕÑÓÑÌ ÓÂÔÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÏÑÐÑ-
ÔÎÑÌ Nb ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ¤¸¬-ÖÒÂÍÑÄÍË NbO(111). £ àÕÑÏ
ÔÎÑÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÓâÆÞ Ô ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÏË ÄÂÍÂÐÔËâÏË
ÐÂ ÒÑÊËÙËâØ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÍÂÍ àÕÑ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ Ä ÏÑÐÑÍÔËÆÇ
NbO. ©ÂÕÇÏ ÓÂÔÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÔÎÑÌ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÆÂÎÇÇ ÓâÆÞ
(ÙÇÒÑÚÍË) ÐËÑÃËâ ÄÆÑÎß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ NbO��110�. ±ÓË-
ÏÇÓÐÑ ÕÓÇÕß ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÂ Ä ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÇ Nb-ÓâÆÑÄ, ÂÕÑÏÞ O ÓÂÔÒÑÎÂÅÂáÕÔâ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË
ÏÇÕÂÎÎÂ Ä ÎËÐÇÌÐÞØ ÙÇÒÑÚÍÂØ Ë ÐËÉÇ ÂÕÑÏÑÄ Nb.
°ÔÕÂÄÛËÇÔâ ÆÄÇ ÕÓÇÕË ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÞ
ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÑÍÑÎÑ Nb-ÓâÆÑÄ, ×ÑÓÏËÓÖâ ÖÒÑÓâÆÑ-
ÚÇÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ O-ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË, ÃÎËÊÍÖá Í ÕÂÍÑÄÑÌ Ä
¤¸¬-Nb°.

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÞ ËÏÇÇÏ ÆÇÎÑ Ô ÅÓÂÐËÙÇÌ ÓÂÊÆÇÎÂ ÆÄÖØ
ÑÕÎËÚÐÞØ ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ °¸¬- Ë ¤¸¬-ÓÇÛÈÕÑÍ, ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ, ÇÜÈ ÐÇ Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÄÛÇÅÑÔâ ÔÎÑâ
NbO, ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ËÔÍÂÉÂÇÕÔâ: 1) ÓâÆÞ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ ÐËÑÃËâ
ËÏÇáÕ ÍÑÐÇÚÐÖá ÆÎËÐÖ 10� 1 ÂÕÑÏ, ÑÃÓÞÄÂâÔß ÒÓË
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²ËÔ. 11. µÅÎÑÄÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÔÒÇÍÕÓÑÄ Nb 3d (Â) Ë O 1s (Ã) ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË NbO=Nb�110�. ±ÑÍÂÊÂÐÞ ÄÍÎÂÆÞ ÑÕ ÄÞÆÇÎÇÐÐÞØ ÒÑÎÑÔ Ä
ÔÒÇÍÕÓÂØ ÐËÑÃËâ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÅÎÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ. (Ä) °Õ-
ÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ ÐËÑÃËâ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË. ±ÇÓÄÂâ ÍÑÎÑÐÍÂ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÂÕÑÏÂÏ ÐËÑÃËâ ÒÑÆÎÑÉÍË Nb(110),
ÄÕÑÓÂâ ì ÐËÑÃËÌ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ ÑÍÔËÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÕÓÇÕßâ Ë
ÚÇÕÄÈÓÕÂâ ì ÆÄÇ ×ÑÓÏÞ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110): OII ì
ÍËÔÎÑÓÑÆ, ÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, OIì ÍËÔÎÑÓÑÆ Ä ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÇ NbO [19].
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[110] [110][�110]
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[�110]
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[110] [110][�110]

[001]

[�110]

ÅÄ

Â

²ËÔ. 12. ²¶¥-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ Ë SSC-SW-ÓÂÔÚÈÕÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË NbO/
Nb(110). ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÇ ÍÂÓÕËÐÞ Nb 3d (Ekin�
� 1050 à£) (Â) Ë O 1s (Ekin � 720 à£) (Ã) ×ÑÕÑàÏËÔÔËË, ÄÄÇÓØÖ ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÞ 2p-ÒÓÑÇÍÙËË, ÄÐËÊÖ ì ÕÓÈØÏÇÓÐÞÇ ËÊÑÃÓÂÉÇÐËâ ²¶¥-ÍÂÓÕËÐ.
SSC-SW-ÓÂÔÚÈÕÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË O/Nb(110): ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÇ ÍÂÓÕËÐÞ
Nb 3d-×ÑÕÑàÏËÔÔËË (Ä) Ë ÔÖÏÏÂÓÐÑÌ O 1s-×ÑÕÑàÏËÔÔËË (Å).
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ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÏ ÔÏÇÜÇÐËË Nb-ÂÕÑÏÑÄ Ä ÓâÆÂØ ÑÕ ÑÒÕËÏÂÎß-
ÐÞØ ÒÑÊËÙËÌ Ä ÒÑÆÎÑÉÍÇ Nb(110) ÒÑ ÒÓËÚËÐÇ ÑÕÍÎÑÐÇ-
ÐËâ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ��110�¤¸¬ Ë ��111�°¸¬; 2) Nb-ÓâÆÞ ÔÏÇ-
ÜÂáÕÔâ ÄÆÑÎß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÕËÒÂ ��110�NbO ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ
ÍÂÉÆÞÌ ÄÕÑÓÑÌ ÂÕÑÏ Nb� ÓÂÔÒÑÎÂÅÂÎÔâ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ
ÂÕÑÏÂÏË OI Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË NbO��211�, ÑÔÕÂÄÛËÇÔâ ÂÕÑÏÞ
Nb� ÔÑÔÇÆÔÕÄÖáÕ Ä àÕÑÌ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÕÑÎßÍÑ Ô ÑÆÐËÏ ÂÕÑ-
ÏÑÏ OI; Ë, ÐÂÍÑÐÇÙ, 3) ÒÑÎÑÄËÐÂ ÂÕÑÏÑÄ Nb� Ä ÓâÆÂØ
"ÒÓËÒÑÆÐâÕÂ" ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ Nb-ÏÑÐÑ-
ÔÎÑâ ÐÂ � 0;6� 0;2 A

�
. ¬ÑÐÇÚÐÂâ ÆÎËÐÂ NbO-ÓâÆÑÄ Ë

ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÑÊÐËÍÂáÕ ËÊ-ÊÂ ÂÐËÊÑÕÓÑÒ-
ÐÞØ ÐÂÒÓâÉÇÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÓÇÛÈÕÍÂÏË NbO(111)¤¸¬

Ë Nb(110)°¸¬. °ÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÏÑÅÖÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÇÐÐËÍË àÒËÕÂÍ-
ÔËÂÎßÐÑÅÑ ÓÑÔÕÂ ÔÎÑÈÄNbO(111) ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕËNb(110).

²âÆ ÒÓËÑÓËÕÇÕÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÑ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÍËÔÎÑÓÑÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ Nb(100) Ä
ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÑÚËÔÕÍË Ä ÖÔÎÑÄËâØ ³££ Ë ÑÍËÔÎÇ-
ÐËâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ àÍÔÒÑÊËÙËË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ä ÍËÔÎÑÓÑÆÇ ÒÓË
T � 300 Ë 900¬ ÒÑÎÖÚÇÐ ÂÄÕÑÓÂÏË [20], ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÄÛËÏË
ÍÑÏÃËÐÂÙËá ÏÇÕÑÆÑÄ ¿°³, ¥®¿ Ë ³´®. ±ÑÉÂÎÖÌ, àÕÑ
ÒÇÓÄÂâ ÓÂÃÑÕÂ, ÅÆÇ ÖÆÂÎÑÔß ÔÑÊÆÂÕß ËÆÇÂÎßÐÑ ÚËÔÕÖá ÑÕ
ÒÓËÏÇÔÇÌ Ë ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÖá Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÐËÑÃËâ (100). ¥Îâ àÕÑÅÑ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎ
ÐËÑÃËâ ÑÚËÜÂÎÔâ ËÑÐÐÞÏ ÒÖÚÍÑÏ Ar� Ë ÑÕÉËÅÂÎÔâ Ä
ÖÔÎÑÄËâØ ³££ ÆÑ T � 2500 ¬. £ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ
ÑÕÉËÅÂ ÑÕ 1970 ÆÑ 2500 ¬ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110) Ô
ÒÑÏÑÜßá ³´®-ÏÇÕÑÆÂ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÎËÔß
ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ O �3� 1�, O �4� 1�, O c�2� 2�
Ë ÚËÔÕÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÇÕÂÎÎÂ �1� 1� (ÓËÔ. 14).

³ÕÓÖÍÕÖÓÂ O �3� 1� ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇÏ
ÆÑÏÇÐÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ Ô ÅÓÂÐËÙÂÏË ÒÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏ ÕËÒÂ
[100]. ¿ÕÂ ÆÑÏÇÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂÇÕ ÕÇÐÆÇÐÙËá
Í ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËá: ÍÂÉÆÞÌ ÒÓâÏÑÖÅÑÎßÐÞÌ ÆÑÏÇÐ ÔÑÆÇÓ-
ÉËÕ ÆÑ 11 àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ âÚÇÇÍ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÏÇÐßÛÇÅÑ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ. ¥ÎËÐÐÑÒÇÓËÑÆÐÖá ÔÄÇÓØÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ë ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÔÄÇÓØÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÓÇ×ÎÇÍÔÞ ÐÂ ¥®¿-ÍÂÓ-
ÕËÐÂØ, ÍÂÍ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ
ÅÓÂÐË Nb(110) [46], ÂÄÕÑÓÞ [20] ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÎË.

³ÑÅÎÂÔÐÑ [20] ÔÕÓÇÏÎÇÐËÇ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÔÄÇÓØÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÔÄâÊÂÐÑ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ô ÓÇÎÂÍÔÂÙËÇÌ ÐÂÒÓâÉÈÐÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ àÒËÕÂÍÔËÂÎßÐÞØ ÔÎÑÈÄ Nb(100) Ë
NbO(100) Ô ¤¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ, ÅÆÇ Nb�010�kNbO�110�. ³
ÓÑÔÕÑÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÑÕÉËÅÂ ÚÂÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎ NbO ËÔÒÂ-
ÓâÇÕÔâ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ O �3� 1� ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä O �4� 1�, ÚÕÑ
ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÓÑÔÕÑÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÍÄÂÊËÒÇÓËÑÆËÚÇÔ-
ÍÑÌ ÆÑÏÇÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ±ÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ËÔÒÂÓÇÐËË
NbO ÐÂ ÃÂÊÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ O �4� 1� ×ÑÓÏËÓÖáÕÔâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÕËÒÂ O c�2� 2� Ô ÒÑÎÐÑÔÕßá ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÌ
ÆÑÏÇÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ. ¯ÂÍÑÐÇÙ, ÑÕÉËÅ ÒÓË T � 2500 ¬
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÎÐÑÏÖ ÖÆÂÎÇÐËá Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÂ, ÍÑÅÆÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ �1� 1� ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
Nb(100). °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÃÑÎÇÇ ÓÂÐÐËØ ÓÂÃÑÕÂØ [48, 71]
ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÇ ÑÍÔËÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂNb(100) ËÐÕÇÓÒÓÇ-
ÕËÓÑÄÂÎË ÍÂÍ àÒËÕÂÍÔËÂÎßÐÞÌ ÔÎÑÌ ÆËÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ
NbO2(010).

¿ÍÔÒÑÊËÙËâ ÚËÔÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(100) Ä ÍËÔÎÑÓÑÆÇ
0,2 ë 1,5  ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËá ÔÕÓÖÍÕÖÓ O c�2� 2� Ë O �1� 1�. ¥ÂÎßÐÇÌÛÂâ
àÍÔÒÑÊËÙËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÄÇÆÈÕ Í ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá ÍÎÂÔÕÇÓÑ-
ÒÑÆÑÃÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ NbO, NbO2 Ë ÆÂÎÇÇ Nb2O5 [20, 35].
±ÓË ÑÕÉËÅÇ Ä ³££ ÆÑ T � 870 ¬ àÕË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÕÓÂÐÔ-
×ÑÓÏËÓÖáÕÔâ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ O �3� 1�. ¦ÔÎË ÑÍËÔÎÇÐËÇ ÚËÔ-
ÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(100) ÒÓÑÄÑÆËÕß ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÐÂÒÓËÏÇÓ 900 ¬, ÕÑ ÒÓË àÍÔÒÑÊËÙËâØ ÍËÔ-
ÎÑÓÑÆÂ 0,2 ë 1,5  ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÔÐÂÚÂÎÂ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ O c�2� 2�, Â ÊÂÕÇÏ O �4� 1�. ±ÓË àÍÔÒÑÊËÙËâØ
1,5 ë 300  ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ O �3� 1�. ¥ÇÎÂÇÕÔâ
ÄÞÄÑÆ [20], ÚÕÑ àÒËÕÂÍÔËÂÎßÐÞÌ ÑÍÔËÆ NbO ÓÂÔÕÈÕ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÑÔÂÉÆÇÐËâ O2 ÒÓË ÒÑÄÞÛÇÐÐÞØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÆË××ÖÊËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÑÃÝÈÏ
ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÂÏÑÓ×ÐÞÇ ÑÍÔËÆÞ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä àÕËØ ÖÔÎÑ-
ÄËâØ ÆË××ÖÊËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÑÃÝÈÏ ÐÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ, Â
ÄÞÔÛËÇ ÑÍÔËÆÞ ÎÇÅÍÑ ÒÇÓÇØÑÆâÕ Ä ÂÏÑÓ×ÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.

³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏË ÖÔÎÑÄËâÏË ÒÑÎÖÚÇ-
ÐËâ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÞØ ÒÑ ÔÑÔÕÂÄÖ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ
ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐÇÌ ÐËÑÃËâ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Nb(110)
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²ËÔ. 13. ®ÑÆÇÎß ÔÎÑâ NbO ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110): (a) ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞÌ ÏÑÐÑÔÎÑÌ ÂÕÑÏÑÄ Nb ÑÕ NbO (ÍÓÖÉÍË 2) ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110)
(ÍÓÖÉÍË 1); (Ã) ÄËÆ ÔÄÇÓØÖ ÐÂ ÆÄÖØÔÎÑÌÐÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ: ÔÏÇÜÈÐÐÞÇ ÓâÆÞ NbO(111) ÐÂ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÏ ÏÑÐÑÔÎÑÇ Nb; (Ä) ÄËÆ ÔÃÑÍÖ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÖ
ÓÂÊÆÇÎÂ NbO/NbÅÇÍ (ÔÇÚÇÐËÇ ¡). ¡ÕÑÏÞ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ OII ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÏÂÎÇÐßÍËÏË ÃÇÎÞÏË ÍÓÖÉÍÂÏË Ô ÅÑÓËÊÑÐÕÂÎßÐÑÌ ÛÕÓËØÑÄÍÑÌ (1), ÂÕÑÏÞ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ OI ì ÏÂÎÇÐßÍËÏË ÃÇÎÞÏË ÍÓÖÉÍÂÏË Ô ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÑÌ ÛÕÓËØÑÄÍÑÌ (2); ÂÕÑÏÞ ÐËÑÃËâ Ä Nb�-ÓâÆÂØ ì ÃÇÎÞÏË ÍÓÖÉÍÂÏË (3), ÂÕÑÏÞ
ÐËÑÃËâ Ä ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÏ ÏÑÐÑÔÎÑÇ ì ÔÇÓÞÏË ÍÓÖÉÍÂÏË (4).

1048 ®.£. ¬µ©¯¦¸°£, ¡.³. ²¡©ª¯¬ª¯, ¡.. ª£¡¯°£³¬ª« [µ¶¯ 2010



Ë Nb(100)) Ë NbOx-ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ àÕËØ ÅÓÂÐâØ âÄÎâáÕÔâ
ÔÄÇÓØÅÎÖÃÑÍËÌ ÄÂÍÖÖÏ Ë ÑÚÇÐß ÄÞÔÑÍËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÑÕÉËÅÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ. £ àÕÑÏ ÒÎÂÐÇ ÒÑÍÂÊÂÕÇÎßÐÞ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ [35], ÅÆÇ ÄÂÍÖÖÏ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÍÂÏÇÓÇ
ÒÑÆÆÇÓÉËÄÂÎÔâ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ 5� 10ÿ9 ±Â, Â ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ
ÑÕÉËÅÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Nb(110) (ÆËÔÍ ÆËÂÏÇÕÓÑÏ 6,2 ÏÏ Ë
ÕÑÎÜËÐÑÌ 1,2 ÏÏ) ÄÂÓßËÓÑÄÂÎÂÔß ÑÕ 2200 ÆÑ 2700 ¬.
°ÉÇ-ÂÐÂÎËÊ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÒÑÔÎÇ ÑÚËÔÕÍË
ËÑÐÂÏË Ar� Ë ÑÕÉËÅÂ ÆÑ T � 2200 ¬ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÖÆÂÎâáÕÔâ ÄÞÔÛËÇ ÑÍÔËÆÞ Nb2O5 Ë NbO2, ÐÑ ÑÔÕÂÈÕÔâ
ÍËÔÎÑÓÑÆ Ä ×ÑÓÏÇ NbO. ±ÓÑÆÑÎÉËÕÇÎßÐÞÌ ÙËÍÎËÚÇÔÍËÌ
ÑÕÉËÅ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÏÇÕÑÆÑÏ ÄÔÒÞÛÍË (ÒÑ 2 ÏËÐ) ÆÑ T �
� 2200 ¬ Ä ÕÇÚÇÐËÇ ÚÂÔÂ ÐÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ËÊÏÇÐÇÐËá
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË (ÓËÔ. 15). ¡ÐÂ-
ÎÑÅËÚÐÂâ ÑÃÓÂÃÑÕÍÂ ÑÕÉËÅÑÏ ÆÑ T � 2700 ¬ ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ Ä
ÄÑÔÇÏß ÓÂÊ ÖÏÇÐßÛÂÇÕ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËá ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕË ì ÆÑ � 5 ÂÕ.%. ¥®¿-ÍÂÓÕËÐÞ ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖáÕ Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËË ÏÑÐÑÔÎÑâ NbO(111) ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-

ÐÑÔÕË Nb(110) ÒÑÔÎÇ ÑÕÉËÅÂ ÒÓË T � 2273 ¬ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
�1� 1� ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110) ÒÑÔÎÇ ÒÓÑÆÑÎÉËÕÇÎßÐÑÅÑ
ÑÕÉËÅÂ ÒÓË T � 2700 ¬.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÄÇÓØ-
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ Nb
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÐÞ ÆÄÖÏâ ÔÒÑÔÑÃÂÏË: Ä ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÇ ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÅÑ ÑÕÉËÅÂ Ä ÔÄÇÓØÄÞÔÑÍÑÏ
ÄÂÍÖÖÏÇ Ë Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÚËÔÕÖá
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÐËÑÃËâ ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ.

¥ÂÐÐÞÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ, ÒÑÊÄÑÎËÎË
ÆÇÕÂÎßÐÑ ËÊÖÚËÕß ÐÑÄÞÇ ÍËÔÎÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÑÍÂÊÂÎË ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË
ÏÇÉÆÖ ÔÇÅÓÇÅÂÙËÇÌ ÓÂÔÕÄÑÓÈÐÐÑÅÑ Ä ÑÃÝÈÏÇ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë
ËÔÒÂÓÇÐËÇÏ ÑÍÔËÆÑÄ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ
ËÊÖÚÇÐÞ ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÎÑË ÕËÒÂ NbOx ÐÂ
ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ (110) Ë (100) ÐËÑÃËâ.
·ÑÕâ ËØ ÂÕÑÏÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÕÑÚÐÑ ÐÇ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ,
ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÑÐË ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞ ÏÑÐÑÍÔËÆÖ NbO Ë
ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËâ ÆÎâ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÑÍÔËÆÂ Ë ÏÇÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÎÑÉÍË. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÍËÔÎÑÓÑÆ-
ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÐÂ ÅÓÂÐË Nb(110) ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÂâ,
ÒÓË ÇÈ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ËÔÒÞÕÞÄÂÇÕ ÓÇÍÑÐ-
ÔÕÓÖÍÙËá, ÔÄâÊÂÐÐÖá Ô ÐÇÔÑÄÒÂÆÇÐËÇÏ ÔËÏÏÇÕÓËÌ Ë ÒÂ-
ÓÂÏÇÕÓÑÄ ÔÑÒÓâÅÂáÜËØÔâ ÒÎÑÔÍÑÔÕÇÌ ÐËÑÃËâ Ë ÑÍÔËÆÂ;
Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÐÂÒÓâÉÈÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÂ
ÅÓÂÐËÙÇ ÓÂÊÆÇÎÂ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÆÎËÐÐÑÒÇÓËÑÆÐÂâ ÔÄÇÓØ-
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÎÑÈÄ
ÐÂ ÅÓÂÐË Nb(100) ÓÇÍÑÐÔÕÓÖÍÙËË ÐÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ, ÕÂÍ
ÍÂÍ ÔÑÄÒÂÆÂáÜËÇ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ËÏÇáÕ ÑÆËÐÂÍÑÄÖá ÔËÏ-
ÏÇÕÓËá. ¥ÎËÐÐÑÒÇÓËÑÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÅÓÂÐË Nb(100)
ÐÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ, ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÕÇÐÆÇÐÙËâ Í
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá ÍÄÂÊËÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÆÑÏÇÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ; ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÐÂÍÂÒÎËÄÂáÜËÇÔâ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ ÐÂ
ÅÓÂÐËÙÇ ÓÂÊÆÇÎÂ ÏÇÐÇÇ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ ÒÎÑÔÍÑÔÕÇÌ
NbOx�100�=Nb�100� ÐÇ ÔÕÑÎß ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞ, ÍÂÍ ÆÎâ ÅÓÂ-
ÐËÙÞ ÓÂÊÆÇÎÂ NbOx�111�=Nb�110�.

±ÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ, ÚÕÑ Ä ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÆÎâ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔÎÑÈÄ Ë ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ
àÐÇÓÅÇÕËÍË Ë ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË àÕËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÄÇÔßÏÂ ÒÑÎÇÊÐÞ ab initio ÓÂÔÚÈÕÞ. ±ÇÓÄÞÏ ÑÃÝÇÍÕÑÏ
ÊÆÇÔß ÏÑÅÖÕ ÄÞÔÕÖÒÂÕß ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÐÂ ÅÓÂÐË Nb(100) ÍÂÍ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÞÇ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÉÇ
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²ËÔ. 14. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕËO=Nb�100� ÏÇÕÑÆÂÏË
³´® Ë ¥®¿ [20]. ³ÕÓÖÍÕÖÓÂ O �3� 1� ÒÑÔÎÇ ÑÕÉËÅÂ Ä ³££ ÒÓË
T � 1970 ¬: ÓÂÊÏÇÓ ËÊÑÃÓÂÉÇÐËâ 40� 33 ÐÏ (Â) Ë 8;5� 7 ÐÏ (Ã).
³ÕÓÖÍÕÖÓÂ O �4� 1� ÒÑÔÎÇ ÑÕÉËÅÂ Ä ³££ ÒÓË T � 2270 ¬: ÓÂÊÏÇÓ
ËÊÑÃÓÂÉÇÐËâ 40� 33 ÐÏ (Ä) Ë 8;5� 7 ÐÏ (Å). ³ÕÓÖÍÕÖÓÂ O c�2� 2� ÒÓË
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÏ ÑÕÉËÅÇ Ä ³££ ÒÓË T � 2370 ¬ (Æ, Ç), ÓÂÊÏÇÓ
ËÊÑÃÓÂÉÇÐËâ 8;5� 7 ÐÏ. ´ÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ O c�2� 2� Ä
�1� 1� Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÑÕÉËÅÂ Ä ³££ ÒÓË T � 2500 ¬ (É, Ê), ÓÂÊÏÇÓ
ËÊÑÃÓÂÉÇÐËâ 8;5� 7 ÐÏ.
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²ËÔ. 15. ³ÑÆÇÓÉÂÐËÇ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (ÑÕÐÑÛÇÐËÇ IO=INb ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ¿°³)
ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕËNb(110) Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÑÕÉËÅÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ³££
ÆÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 2200 Ë 2700 ¬ [35].
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ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÅÓÂÐË Nb(110) ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ
ÕÂÍÉÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ÒÑ ÄÞâÔÐÇÐËá ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÅÓÂÐËÙÞ
ÓÂÊÆÇÎÂNbOx�111�=Nb�110�.

4.3. ¡ÆÔÑÓÃÙËâ ÂÊÑÕÂ, ÄÑÆÑÓÑÆÂ
Ë ÆÓÖÅËØ ÅÂÊÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ
£ ÓÂÃÑÕÇ [60] ËÊÖÚÇÐÂ ÂÆÔÑÓÃÙËâ N2 ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
Nb(110) ÒÓË T � 80 Ë 20 ¬ Ô ÒÑÏÑÜßá ÄÞÔÑÍÑÓÂÊÓÇÛÂá-
ÜÇÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÑÕÇÓß àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
(£²-³¿±¿). ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË T � 80 ¬ ÂÊÑÕ ÆËÔÔÑÙËÂ-
ÕËÄÐÑ ØÇÏÑÔÑÓÃËÓÖÇÕÔâ ÐÂ Nb(110) Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ
ÐËÕÓËÆÂ NbN Ë ÂÕÑÏÂÓÐÞØ ØÇÏÑÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ×ÑÓÏ
Nb � N. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 20 ¬ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÂâ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËâ N2, ÒÑÔÎÇ ÐÂÔÞÜÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÆÂÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÂÊÑÕ ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÕß-
Ôâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110) Ä ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
×ÑÓÏÇ.®ÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
ÔËÕÖÂÙËâ ÃÖÆÇÕ ÃÎËÊÍÂ Í ÂÆÔÑÓÃÙËË N2 ÒÓË T � 80 ¬,
ÍÑÅÆÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÐÂÐÑÔÎÑâ NbN Ë ÂÕÑ-
ÏÂÓÐÂâ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËâ ÂÊÑÕÂ. ¬ÎáÚÇÄÖá ÓÑÎß Ä ÒÑÆÑÃÐÞØ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ËÅÓÂÇÕ ÚËÔÕÑÕÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ. ±ÓË-
ÔÖÕÔÕÄËÇ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ËÎË ÑÍÔËÆÐÞØ ×ÂÊ ÐÂ
ÒÑÓâÆÑÍ ÔÐËÉÂÇÕ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÖá ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÂÊÑÕÂ.

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÎÂÔß [74] ÆËÔÔÑÙËÂÕËÄÐÂâ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËâ ÂÊÑ-
ÕÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(100). ±ÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
ÚËÔÕÂâ �1� 1�-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Nb ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ Ä ÐÇÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÑÄ N �2� 1� ÒÓË àÍÔÒÑÊËÙËË 0,4 ; ÆÂÎßÐÇÌÛÂâ
ÂÆÔÑÓÃÙËâ N2 ÒÓËÄÑÆËÕ Í ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË ÍÎÂÔÕÇÓÑÒÑÆÑÃÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ NbN. ±ÓË T � 620 ¬
ÚËÔÕÂâ �1� 1�-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÒÇÓÇØÑÆËÕ ÔÐÂÚÂÎÂ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ
N c�2� 2� (ÒÓË 0,6 ), Â ÊÂÕÇÏ Ä N �5� 5� (ÒÓË 10 ).
±ÑÔÎÇÆÐââ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ N �1� 5� Ä
ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÑÕÉËÅÂ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ³££ ËÎË ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË ÂÊÑÕÂ
10ÿ7 ±Â ÒÓË T � 620 ¬.

¢ÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÓÂÃÑÕ ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ËÊÖÚÇÐËá ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb Ô ÄÑÆÑÓÑÆÑÏ. ¬ÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ, Ä
ÔËÔÕÇÏÇNbÿH ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÕÄÈÓÆÞÇ ÓÂÔÕÄÑÓÞ ÄÐÇÆÓÇÐËâ
(ÆÑ 10 ÂÕ.% ¯) Ë ÅËÆÓËÆÐÞÇ ×ÂÊÞ NbH0;7ÿ1;0. ²ÂÔÕÄÑÓË-
ÏÑÔÕß ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÄNb ÒÓË 20 �³ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 104 Å ÔÏÿ3, ÒÓË
500 �³ ì 74,4 Å ÔÏÿ3, ÒÓË 900 �³ ì 4,0 Å ÔÏÿ3. ±ÓÑÙÇÔÔ
ÅËÆÓËÓÑÄÂÐËâ ÑÃÓÂÕËÏ: ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË, ÑÔÑÃÇÐÐÑ Ä ÄÂ-
ÍÖÖÏÇ, ÄÑÆÑÓÑÆ ÄÞÆÇÎâÇÕÔâ; àÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÑÚËÔÕÍË
Nb ÑÕ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ¯ËÑÃËÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÒÇÓÔÒÇÍ-
ÕËÄÐÞÌ ÂÍÍÖÏÖÎâÕÑÓ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. °ÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß ÔÑÊÆÂÐËâ ÐÂÔÑÔÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÐËÑÃËÇÄÞØ ÏÇÏÃÓÂÐ
ÆÎâ ÑÕÍÂÚÍË ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë ÇÅÑ ËÊÑÕÑÒÑÄ Ä ÓÇÂÍÕÑÓÂØ ÕÇÓÏÑ-
âÆÇÓÐÑÅÑ ÔËÐÕÇÊÂ [87]. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑÍÂ-
ÊÂÎË, ÚÕÑ ÐÂ ÊÂØÄÂÕ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÐÞØ ËÑÐÑÄ ÆÇÌÕÇÓËâ
ÐËÑÃËÇÏ ÔËÎßÐÑ ÄÎËâÇÕ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ´ÂÍ,
ÐÂÎËÚËÇ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ÑÍÔËÆÐÑÅÑ ÔÎÑâ Ä ÐÇ-
ÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÊÂØÄÂÕÂ.

±ÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÄÑÊÐËÍÂáÜËÇ ÐÂ Nb(100)
Ä ØÑÆÇ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÄÑÆÑÓÑÆÂ (T � 300 ¬), ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎËÔß
[79] ÏÇÕÑÆÑÏ ³´®. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ �1� 1� ÚËÔ-
ÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÄÒÎÑÕß ÆÑ àÍÔÒÑÊË-
ÙËË L�H2� � 8 , ÒÑÔÎÇ ÚÇÅÑ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ Ä ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÒÑÆÑÃÐÞÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÅËÆÓËÆÂ ÐËÑÃËâ ÒÓË L�H2� �
� 50 . ±ÑÔÎÇÆÐËÇ ÎÇÅÍÑ ÓÂÊÓÖÛÂáÕÔâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ÑÕÉËÅÂ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ ÒÓË T5 450 ¬, Ë ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ÆË××ÖÐÆËÓÖáÕ Ä ÑÃÝÈÏ ÐËÑÃËâ, ÑÃÓÂÊÖâ ÕÄÈÓÆÞÌ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓNb :H.±ÓË ÑØÎÂÉÆÇÐËË ÆÑ ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÆË××ÖÐÆËÓÖáÕ ËÊ ÑÃÝÈÏÂ Í ÒÑÄÇÓØÐÑ-

ÔÕË Ë ÐÂÍÂÒÎËÄÂáÕÔâ Ä ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ ÔÎÑÇ. ¿ÕÑ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÂÔÛËÓÇÐËá ÓÇÛÈÕÍË ÐËÑÃËâ ÒÑÆ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá; Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ �1� 1� ËÊ ÂÕÑÏÑÄ ÐËÑÃËâ Ä ÄËÆÇ ÏÂÎÇÐßÍËØ ÑÔÕÓÑÄ-
ÍÑÄ Ô ÎËÐÇÌÐÞÏË ÆÇ×ÇÍÕÂÏË, ÖÚËÕÞÄÂáÜËÏË ÆËÔÕÑÓÔËá
(ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÇ ËÔÍÂÉÇÐËÇ) ÓÇÛÈÕÍË Nb ÒÑÆ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá.

±ÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÆÄÇ ÏÑÆÇÎË, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ ÏÇØÂÐËÊÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐËÑÃËâ Ô ÄÑÆÑÓÑÆÑÏ. £ ÒÇÓÄÑÌ ÔÚË-
ÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ ÔÎÑÌ
ÅËÆÓËÆÂ (T4 350 ¬), ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖáÜËÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ ÚÇÓÇÊ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß Ä ÑÃÝÈÏ [64, 88]. ¥ÓÖÅÂâ, ÕÂÍ
ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÆÄÖØÔÎÑÌÐÂâ ÏÑÆÇÎß [62], ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕ, ÚÕÑ
ÆË××ÖÊËá ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÚÇÓÇÊ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÒÑÆ-
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÔÎÑÌ, ÐÂÔÞÜÇÐÐÞÌ ÄÑÆÑÓÑÆÑÏ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ
àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË ÄÑÆÑÓÑÆ Ä ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÏÇÉÆÑÖÊÎËâØ
ÐÂËÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎÇÐ Ë ËÅÓÂÇÕ ÓÑÎß ÃÂÓßÇÓÂ
ÏÇÉÆÖ ØÇÏÑÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÄÑÆÑÓÑÆÑÏ Ë ÑÃÝÈÏÑÏ ÏÇ-
ÕÂÎÎÂ ÆÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ � 473 ¬. ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ
[78] ÒÑÊËÙËË ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÑÆ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÐËÑÃËâ ÒÑ
ÔÄÑÇÌ ÒÓËÓÑÆÇ ÃÎËÊÍË Í ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËÏ ÒÑÊËÙËâÏ,
ÊÂÐËÏÂÇÏÞÏ H Ä ÅËÆÓËÆÇ NbH. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÙÇÐÍË
ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÌ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂ ÅÓÂÐË
Nb(100) ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ [80].

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÆÓÖ-
ÅËØ ÅÂÊÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ÑÕÏÇÕËÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔ-
ÍËÇ ÓÂÃÑÕÞ [89] Ë [90], ÅÆÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß ÔËÔÕÇÏÞ
CO;CN=Nb�110� Ë NH3=Nb�100� ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ªÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÂÆÔÑÓÃÙËË CO Ë
CN (ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË Í ÆËÔÔÑÙËÂÕËÄÐÑÏÖ ÓÂÔÒÂÆÖ) ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÓâÆÂ 4d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Nb(110),
ÒÑÍÂÊÂÎË [89], ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÞ CO ÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ 4d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ àÎÇÏÇÐÕÑÄ (ÐÂÚËÐÂâ Ô Tc), Â ÏÑÎÇÍÖÎÞ CN,
ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÐÂÚÂÎÂ ÓâÆÂ: Zr, Nb Ë Mo.

£ ÓÂÃÑÕÇ [90] ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎË ÒÓÑÙÇÔÔ ÂÆÔÑÓÃÙËË Ë
ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÂÏÏËÂÍÂ NH3 Ë ËØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ
ÐÂ ÆÄÖØ ÕËÒÂØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ: ÐÂÆ ÂÕÑÏÂÏË Nb
(ÒÑÊËÙËË on-top) Ë ÏÇÉÆÖ ÚÇÕÞÓßÏâ ÂÕÑÏÂÏË Nb ÐÂÆ
ÑÍÕÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÓÑÌ (ÒÑÊËÙËâ 4-fold-hollow). ²ÂÔÚÈÕÞ
ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËâ âÄÎâÇÕÔâ àÐÇÓ-
ÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÞÏ ÒÓÑÙÇÔÔÑÏ ÆÎâ ÄÔÇØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ
ÓÂÔÒÂÆÂáÜÇÅÑÔâ ÂÏÏËÂÍÂ, ÑÆÐÂÍÑ ÔÂÏ ÒÓÑÙÇÔÔ ÆËÔÔÑÙËÂ-
ÙËË ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÒÑÊËÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ´ÂÍ, ÐÂ
on-top-ÙÇÐÕÓÂØ ÆËÔÔÑÙËÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ NH3 ÏÂÎÑÄÇÓÑâÕ-
ÐÂ. ±ÓË ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÐÂ 4-fold-hollow-ÙÇÐÕÓÂØ ÓÂÔÒÂÆ
NH3 ! NH2 �H ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÏÇÆÎÇÐÐÑ, ÐÑ ÒÑÔÎÇ ÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËâ NH2 àÕÑÕ ÒÓÑÙÇÔÔ ÖÔÍÑÓâÇÕÔâ. ±ÓÑÆÖÍÕÞ ÆËÔÔÑÙËÂ-
ÙËË ÆË××ÖÐÆËÓÖáÕ Ä ÑÃÝÈÏ ÐËÑÃËâ, ÑÃÓÂÊÖâ ÐËÕÓËÆÞ Ë
ËÊÏÇÐââ ÔÑÔÕÂÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.

¡ÆÔÑÓÃÙËâ ÄÑÆÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110) ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÎÂÔß Ä ÓÂÃÑÕÇ [91] Ô ÒÑÏÑÜßá ÖÎßÕÓÂ×ËÑÎÇÕÑÄÑÌ ×ÑÕÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
H2O ÚÂÔÕËÚÐÑ ÓÂÔÒÂÆÂáÕÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ÐÂ
OHÿ Ë H�; ÒÓË àÕÑÏ ÆÑÒÖÔÍÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÎËÐÇÌÐÂâ, ÕÂÍ Ë
ÐÂÍÎÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË NbÿOÿH ÔÄâÊÇÌ.

5. ¹ËÔÕÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ëVI ÅÓÖÒÒ
Ë ÑÍÔËÆÐÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ë
VI ÅÓÖÒÒ Ë ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÐÂ ËØ ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÔÄâ-
ÜÇÐÑ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÓÂÃÑÕ (ÔÏ. [92]).
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£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÂÕÑÏÐÂâ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ëVI ÅÓÖÒÒ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ
à××ÇÍÕÞ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ (ÓÂÔÕâÉÇÐËâ) ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑÈÄ, ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÊÖÚÇÐÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÕÇÑÓËË (ÕÂÃÎ. 6). £
ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ [93]
ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÏÇÉÔÎÑÇÄÑÌ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÓâÆÂ 4d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÄÞÃÓÂÐÞ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞÇ ÅÓÂÐË ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ±ÑÍÂ-
ÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÞ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ ÒÇÓÄÞØ
ÆÄÖØ ÔÎÑÈÄ Zr(0001), Nb(110) Ë Mo(110) ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ
2 ë 6% ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÇÉÔÎÑÇÄÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ Ä ÑÃÝÈÏÇ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ. £ ÓâÆÖ 4d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÏÂÔÛÕÂÃ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ ÔÐËÉÂÇÕÔâ ÑÕ � 4% ÆÎâ Y(0001) ÆÑ
ÃÎËÊÍÑÅÑ Í ÐÖÎá Ä ÔÎÖÚÂÇ Ag(111).

¯Â ÒÓËÏÇÓÇ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ V ÅÓÖÒÒÞ (V, Nb Ë ´Â)
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ [93 ë 98] ÖÔËÎÇÐËÇ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍ-
ÕÑÄ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ ÅÓÂÐÇÌ Ô ÐËÊ-
ÍËÏË ËÐÆÇÍÔÂÏË (110) Í ÃÑÎÇÇ "ÑÕÍÓÞÕÞÏ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâÏ
ÕËÒÂ (100) Ë ÆÂÎÇÇ ì Í (111). ´ÂÍ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÕÂÐÕÂÎÂ
ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÑÕ 5% ÆÎâ Ta(110) ÆÑ 27% ÆÎâ
Ta(111); Ö ÐËÑÃËâ, ÍÂÍ ÖÉÇ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß, ÓÂÔÕÈÕ ÑÕ 5,8%
ÆÎâ Nb(110) ÆÑ 24,8% ÆÎâ Nb(111). ²ÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÑÇ
ÔÉÂÕËÇ (ÓÂÔÕâÉÇÐËÇ) ÐÇ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÕÔâ ÒÇÓÄÞÏË ÆÄÖÏâ

ÔÎÑâÏË. ¥Îâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ Nb, V Ë Cr ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ [83,
94], ÚÕÑ ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍË ÊÂÕÖØÂÇÕ ÒÑ ÏÇÓÇ
ÒÓÑÆÄËÉÇÐËâ Ä ÑÃÝÈÏ ÏÇÕÂÎÎÂ: ÆÄÂ ÒÇÓÄÞØ ÏÑÐÑÔÎÑâ
ÅÓÂÐË Cr(100) [94] ÔÉÂÕÞ ÐÂ 3,7%, ÄÕÑÓÑÌ Ë ÕÓÇÕËÌ ÔÎÑË,
ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÓÂÊÆÄËÐÖÕÞ ÐÂ 4,4%, ÕÓÇÕËÌ Ë ÚÇÕÄÈÓÕÞÌ ÔÎÑË
ÔÐÑÄÂ ÔÉÂÕÞ ÐÂ 0,2%. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÞÇ à×-
×ÇÍÕÞ ÆÎâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Cr(100) ÊÂÕÓÂÅËÄÂáÕ 3 ë 4 ÔÎÑâ.
¥Îâ ÃÑÎÇÇ ÑÕÍÓÞÕÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Nb(111)
ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÊÂÕÓÂÅËÄÂÇÕ ÆÇÔâÕß Ë ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÈÄ.

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÉÂÕËÇ (ÓÂÔÕâÉÇ-
ÐËÇ) ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑÈÄ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ËÊÖÚÇÐÑ ÏÇÕÑÆÂÏË
¥®¿ Ë ²¶¥, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 6.

¥ÓÖÅÑÌ ÄÂÉÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ d-ÏÇ-
ÕÂÎÎÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÄÇÓØÐËØ ÔÎÑÈÄ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÑÃÝÈÏÇ ÏÇÕÂÎÎÂ.
©ÆÇÔß ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÆÄÂ ËÐÕÇÓÇÔÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÂ: ÒÑâÄÎÇ-
ÐËÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ "ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ")
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÑÍÑÎÑ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË Ë "ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ" ÔÆÄË-
ÅË ÑÔÕÑÄÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ (SCLS). ´ÇÑÓËâ Ë
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ àÕËØ âÄÎÇÐËÌ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÊÎÑÉÇÐÞ Ä ÑÃÑÃ-
ÜÂáÜËØ ÓÂÃÑÕÂØ [103, 104], ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÏ
ÔÆÄËÅÂÏ 2p-, 3d- Ë 4d-àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ëVI ÅÓÖÒÒ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 7.

´ÂÃÎËÙÂ 6. £ÇÎËÚËÐÞ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑÈÄ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ëVI ÅÓÖÒÒ: àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ Ë ÓÂÔÚÈÕÞ

¿ÎÇÏÇÐÕ ³ÉÂÕËÇ, % ËÕÇÓÂÕÖÓÂ ¿ÎÇÏÇÐÕ ³ÉÂÕËÇ, % ËÕÇÓÂÕÖÓÂ ¿ÎÇÏÇÐÕ ³ÉÂÕËÇ, % ËÕÇÓÂÕÖÓÂ

22Ti

Ti(0001)

Ti(111)

6;8� 1

7,7
7,1

[95]
[96]
[96]

23V

V(110)
¿ÍÔÒ.
V(100)

5
3,3
11

[97]
[97]
[94]

24Cr

Cr(100) 3,7 [94]

40Zr

Zr(0001)

¿ÍÔÒ.
Zr(111)

2,8
6� 2

6,3
2;54� 0;05

5,9

[93]
[100]
[96]
[99]
[96]

41Nb

Nb(110)

Nb(100)

Nb(111)

1,9
5,8
4,7

11,7
24,8

[93]
[83]
[93]
[83]
[83]

42Mo

Mo(110)
¿ÍÔÒ.

Mo(100)
¿ÍÔÒ.

1,6
1,6
4,4

11,5

[93]
[93]
[93]
[93]

72Hf

¯ÇÕ ÆÂÐÐÞØ

73Ta

Ta(110)
Ta(100)
¿ÍÔÒ.
Ta(111)

5
14

11� 2

27

[98]
[98]
[99]
[98]

74W

W(110)

W(100)
¿ÍÔÒ.

0,8
3,1
4

3,13

[101]
[102]
[101]
[101]

´ÂÃÎËÙÂ 7. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÔÆÄËÅË �S� ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ²¶¿³-ÎËÐËÌ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ëVI ÅÓÖÒÒ

¿ÎÇÏÇÐÕ ³ÆÄËÅ, à£ ËÕÇÓÂÕÖÓÂ ¿ÎÇÏÇÐÕ ³ÆÄËÅ, à£ ËÕÇÓÂÕÖÓÂ ¿ÎÇÏÇÐÕ ³ÆÄËÅ, à£ ËÕÇÓÂÕÖÓÂ

22Ti

Ti 2p

Ti(0001) S � �0;5 [114]

23V

V 2p ¯ÇÕ ÆÂÐÐÞØ

24Cr

Cr 2p
Cr(ÒÑÎËÍÓËÔÕ.) S � ÿ0;8 [119]

40Zr

Zr 3d
Zr(0001) S � 0;0 [115]

41Nb

Nb 3d

Nb(100) S1 � �0;49
S2 � �0;13

[21]
[21]

42Mo

Mo 3d
Mo(110) S1 � ÿ0;33

S2 � ÿ0;14
[21]
[21]

72Hf

Hf 4f
Hf(ÒÑÎËÍÓËÔÕ.)

Hf(0001)
S � �0;42
S � �0;40

[21]
[103]

73Ta

Ta 4f
Ta(111)

Ta(100)

Ta(110)

S1 � �0;40
S2 � �0;22
S3 � �0;06
S1 � �0;74
S2 � �0;14
S1 � �0;90
S2 � �0;15
S � �0;25
S1 � �0;28
S2 � �0;01

[117]
[117]
[117]
[21]
[21]
[118]
[118]
[103]
[117]
[117]

74W

W 4f
W(111)

W(100)
W(110)
W(110)

S1 � ÿ0;44
S2 � ÿ0;11
S1 � ÿ0;36
S � ÿ0;35
S � ÿ0;32

[116]
[116]
[21]
[120]
[121]
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µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV Ë V ÅÓÖÒÒ ØÂ-
ÓÂÍÕÇÓÐÑ ÔÏÇÜÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËË ÃoÂ ÎßÛËØ àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÑÎÑÔÞ
"ÑÃÝÈÏÂ" ÍÓËÔÕÂÎÎÂ; Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÎËÃÆÇÐÂ Ë ÄÑÎß×ÓÂÏÂ,
ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÔÏÇÜÇÐËÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ä ÔÕÑÓÑÐÖ ÐËÊÍËØ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÌ Eb.

¡ÕÑÏÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÚËÔÕÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÞØ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ËÊÖÚÂÎÂÔß ÏÇÕÑÆÑÏ ÔÍÂÐËÓÖáÜÇÌ
ÕÖÐÐÇÎßÐÑÌ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËË. ³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ �1� 1�-
ÓÇÛÈÕÍË ÚËÔÕÑÌ ÅÓÂÐË Nb(100) ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÑ Ä
ÓÂÃÑÕÇ [20] (ÓËÔ. 14É). ´ÂÍÉÇ ÄÒÇÓÄÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ [105]
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ³´®-ÍÂÓÕËÐÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Mo(112). ¡Ä-
ÕÑÓÞ [106] ÒÑÎÖÚËÎË ³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇÐËâ Ë ÒÑÔÕÓÑËÎË
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË ÚËÔÕÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ Mo(112) Ë
Mo(111), ÑÐË ÉÇ [107] ËÊÖÚËÎË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÕÂÐÕÂÎÂ
Ta(211). ±ÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÂâ ÅÓÂÐß Mo(110) ÔÑÊÆÂÐÂ Ë
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÏÇÕÑÆÑÏ ÕÖÐÐÇÎßÐÑÌ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËË Ä ÓÂÃÑÕÇ
[108]. ¹ËÔÕÞÇ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞÇ ÅÓÂÐË ÄÑÎß×ÓÂÏÂ
W(110), W(100) ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÑÆÎÑÉÇÍ ÆÎâ ÑÔÂÉÆÇÐËâ ÏÑÐÑÔÎÑÌÐÞØ ÒÎÈÐÑÍ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ, àÕË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ØÑÓÑÛÑ ËÊÖÚÇÐÞ Ë
ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË Ë ÒÓËÎÑÉÇÐËâ ³´®-ÏÇ-
ÕÑÆÂ. ·ÓÑÏ ÊÂÐËÏÂÇÕ ÑÔÑÃÑÇ ÏÇÔÕÑ Ä ÓâÆÖ ÑÕÏÇÚÇÐÐÞØ
d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÔÄÑËÏ ÏÂÅÐËÕÐÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ
(ÂÐÕË×ÇÓÓÑÏÂÅÐÇÕËÊÏ Ë ÄÑÎÐÞ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË),
ËÊÖÚÇÐËá ÇÅÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÕÂÍÉÇ ÒÑÔÄâÜÈÐ ÓâÆ ËÐÕÇÓÇÔ-
ÐÞØ ÓÂÃÑÕ [109 ë 112].

²ÂÐÇÇ ÏÞ ÑÃÔÖÆËÎË ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÇ ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙË-
ÓÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÐËÑÃËâ (110) Ë
(100). ±ÑÆÑÃÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ
ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 16 ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÞ ³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇÐËâ ÑÍÔËÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÆÎâ
d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ V Ë VI ÅÓÖÒÒ. °ÆÐÂÍÑ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ³´®-
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ÅÓÖÒÒÞ (Ti, Zr, Hf)
ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, àÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ ÔÑ ÔÒÑÔÑÃ-
ÐÑÔÕßá àÕËØ ¤±µ-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÂÃÔÑÓÃËÓÑÄÂÕß ÍËÔÎÑÓÑÆ Ë
ÃÞÔÕÓÑ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÕß ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÞÔÛËØ
ÑÍÔËÆÑÄ [33]. µÆÂÎâÕß ÄÞÔÛËÇ ÑÍÔËÆÞ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÒÖÕÈÏ ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÅÑ ÑÕÉËÅÂ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ, ÍÂÍ àÕÑ
ÆÇÎÂÇÕÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÐÂ ÐËÑÃËË ËÎË
ÄÑÎß×ÓÂÏÇ, Ä ÔÎÖÚÂÇ Ti Ë Zr ÒÓÑÃÎÇÏÂÕËÚÐÑ ì àÕË
ÏÇÕÂÎÎÞ ËÔÒÞÕÞÄÂáÕ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞÌ ×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ
�a! b� ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 1155,5 Ë 1135 ¬ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕ-
ÄÇÐÐÑ. ´ÂÍÉÇ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ ³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇ-
ÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÕÂÐÕÂÎÇ; ÒÓËÄÑÆËÏÑÇ ÐÂ
ÓËÔ. 16 ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ, ÒÑ ÏÐÇÐËá ÂÄÕÑÓÑÄ [100], ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ ÚËÔÕÑÌ ÅÓÂÐË Ta(211).

¯Â ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÄÂÐÂÆËâ V(110) ÒÓË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÂ ÒÓË T � 520 ¬ ÐÂÃÎáÆÂÎË [97] ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ c�6� 2� (ÔÏ. ÓËÔ. 16). ©Â ÔÚÈÕ ÔËÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÄÂÐÂÆËÌ ë ÍËÔÎÑÓÑÆ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÓÇÛÈÕÍÂ
ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÒÓÇÕÇÓÒÇÄÂÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎß-
ÐÞÇ ËÔÍÂÉÇÐËâ, ÑÃÓÂÊÖâ ÕÓÈØ- Ë ÚÇÕÞÓÈØÍÑÑÓÆËÐËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÇ ÒÑÓÞ Ä ÓÇÛÈÕÍÇ ÏÇÕÂÎÎÂ, Ä ÍÑÕÑÓÞÇ ØÇÏÑÔÑÓÃËÓÖÇÕÔâ
ÍËÔÎÑÓÑÆ ÆÑ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÍÓÞÕËâ #O � 0;5 ÏÑÐÑÔÎÑâ.

±ÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÞ ÔÑÊÆÂÐÞ ÐÂ ÅÓÂÐË (110) ÏÑÎËÃÆÇÐÂ àÍÔÒÑÊËÙËÇÌ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ ÒÓË T � 1300¬ Ë ÆÂÄÎÇÐËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ 4� 10ÿ6 ±Â
(ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÙËÍÎÑÄ) Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÕÉËÅÑÏ Ä ÖÔÎÑÄËâØ
³££ [108]. ³ÑÑÃÜÂÇÕÔâ Ñ ÆÄÖØ ÄÂÓËÂÐÕÂØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ: ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ p�2� 1�O (ÆÄÂ ÕËÒÂ
ÆÑÏÇÐÑÄ) Ë ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ì Ä ×ÑÓÏÇ ÆËÔÍÓÇÕÐÑ
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ ÍÓÖÒÐÞØ ÄÞÔÕÖÒÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÍÑÓÑÕÍËØ
ÄÞÔÕÖÒÑÄ Ä ×ÑÓÏÇ ÊËÅÊÂÅÑÄ (ÔÏ. ÓËÔ. 16). ±ÑÔÎÇÆÐËÇ

ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕÔâ [108] ÍÂÍ ÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÒÓË
ÔÏÇÐÇ ÒÑÊËÙËÌ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ô
"ÆÎËÐÐÑÏÑÔÕËÍÑÄÞØ" ÙÇÐÕÓÑÄ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÂÕÑÏÂÏË
ÕÂÐÕÂÎÂ ÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÞÇ ÒÑÊËÙËË
ÏÇÉÆÖ ÕÓÇÏâ ÂÕÑÏÂÏË ÏÇÕÂÎÎÂ Ä ÒÑÓÂØ ÓÇÛÈÕÍË
Mo(110) (long-bridge and threefold sites). ¯Â ÃÑÎÇÇ
"ÑÕÍÓÞÕÑÌ" ÅÓÂÐË ÏÑÎËÃÆÇÐÂ Mo(112) ØÇÏÑÔÑÓÃÙËâ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÓÇÍÑÐÔÕÓÖÍÙËá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ô ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÎËÐÇÌÚÂÕÞØ p�2� 3�-ÔÕÓÖÍÕÖÓ; ÒÑÔÎÇÆÐËÇ, ÒÑ
ÏÐÇÐËá ÂÄÕÑÓÑÄ [105], âÄÎâáÕÔâ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂÏË ÒÑÔÎÇÆÖá-
ÜÇÅÑ ÓÑÔÕÂ àÒËÕÂÍÔËÂÎßÐÑÅÑ ÔÎÑâ MoO2 ÐÂ Mo(112).

¡ÆÔÑÓÃÙËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÇ W(110) ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÎÂÔß ªÓÄËÐÅÑÏÇÐÅÏáÓÑÏ ÇÜÈ Ä 1913 Å. ¯Â ÔÇÅÑÆÐâÛ-
ÐËÌ ÆÇÐß ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÄÑÎß-
×ÓÂÏÂ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÐÞ ¥®¿, ³´® Ë ÆÓÖ-
ÅËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË [113]. ¬ËÔÎÑÓÑÆ ×ÑÓÏËÓÖÇÕ ÚÇÕÞÓÇ
ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ W(110) Ä ÊÂ-
ÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÖÔÎÑÄËÌ ÂÆÔÑÓÃÙËË (àÍÔÒÑÊËÙËË, ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÞ, ÆÂÄÎÇÐËâ O2 Ë Õ.Æ.). ±ÓË ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÍÓÞÕËâ
YO � 0;5 ÏÑÐÑÔÎÑâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË W(110) ×ÑÓÏËÓÖ-
ÇÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ O �2� 1�, ÒÓË ÔÕÇÒÇÐâØ ÒÑÍÓÞÕËâ #O �
� 0;75 Ë 1,00 ÏÑÐÑÔÎÑÌ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ,
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ O �2� 2� Ë O �1� 1�. ³ÑÑÃÜÂÇÕÔâ [113] Ñ
ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËË ÇÜÈ ÑÆÐÑÌ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
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²ËÔ. 16. ¡ÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÇ ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ VëVI ÅÓÖÒÒ: V(110) [97], Cr(100) [112],
Nb(100) [48], Mo(100) [108], Ta(211) [100] Ë W(110) [113].
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O=W�110� ÒÓË #O � 0;4 ÏÑÐÑÔÎÑâ, ÇÈ ³´®-ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÑ ÐÂ ÓËÔ. 16.

¯Â ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ØÓÑÏÂ Cr(100), ÒÑÍÓÞÕÑÌ ÑÆÐËÏ ÏÑ-
ÐÑÔÎÑÇÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ � 17%
ÄÂÍÂÐÔËÌ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍÇ [112]. ¡ÕÑÏÞ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ØÇÏÑÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÂÆÔÑÓÃÙËË
O2 (T � 300 ¬) ËÎË ÔÇÅÓÇÅËÓÑÄÂÐÐÞÇ ËÊ ÑÃÝÈÏÂ Cr ÒÓË
ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ÑÕÉËÅÇ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ, ÊÂÐËÏÂáÕ ÄÔÇ
ËÏÇáÜËÇÔâ ÒÑÓÞ (ÒÖÔÕoÂ ÕÞ) Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ
ÏÑÐÑÔÎÑÇ, ÄÍÎáÚÂâ ÒÑÊËÙËË ÑÍÑÎÑ ÄÂÍÂÐÔËÌ ÓÇÛÈÕÍË
ØÓÑÏÂ. µÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ [112], ÚÕÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÄÂÍÂÐÔËÌ
ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ØÓÑÏÂ, Â ÐÇ Ô ÄÑÊÐËÍÂáÜËÏË ÐÂÒÓâÉÇÐËâÏË Ä
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ ÔÎÑÇ ÒÓË ÄÐÇÆÓÇÐËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ. ¯Â ÓËÔÖÐ-
ÍÇ 16 ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß O=Cr�100� ÒÑÔÎÇ ÂÆÔÑÓÃÙËË
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (2 ). £ËÆÐÞ ÔÄÇÕÎÞÇ ÖÚÂÔÕÍË ÚËÔÕÑÌ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ØÓÑÏÂ Ô ÇÆËÐËÚÐÞÏË "ÄÞÃÑËÐÂÏË", Â ÕÂÍÉÇ ÃÑÎß-
ÛËÇ ÖÚÂÔÕÍË, ÅÆÇ Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÐÂ p�1�1�-ÔÄÇÓØÔÕÓÖÍÕÖÓÂ.
³ ÓÑÔÕÑÏ àÍÔÒÑÊËÙËË O2 ÒÎÑÜÂÆß ÖÚÂÔÕÍÑÄ p�1�1�
ÓÂÔÕÈÕ.

6. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

±ÑÆÄÑÆâ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÞÇ ËÕÑÅË, ÏÑÉÐÑ ÊÂÍÎáÚËÕß, ÚÕÑ
ÐÂ ÔÇÅÑÆÐâÛÐËÌ ÆÇÐß ÐÂÍÑÒÎÇÐ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÌ ÏÂÕÇÓËÂÎ ÒÑ
ÔÑÊÆÂÐËá Ë ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÏÖ ËÊÖÚÇÐËá ÚËÔÕÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔ-
ÕÇÌ ÓâÆÂ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ë ÐËÊÍÑÓÂÊÏÇÓÐÞØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ ÐÂ ÆÂÐÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÂØ ÒÓË ÂÆÔÑÓÃÙËË, ÔÇÅÓÇÅÂÙËË ÒÓËÏÇÔÇÌ ËÊ ÑÃÝÈÏÂ
Ë ÆÓÖÅËØ ÒÓÑÙÇÔÔÂØ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ
Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÑÍÔËÆÐÞØ ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓ ÏÞ ÒÑÒÞÕÂ-
ÎËÔß ËÊÎÑÉËÕß ÍÂÍ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ, ÕÂÍ Ë ÒÓÑÃÎÇÏÞ, ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÖáÜËÇ ÒÓË ÔÑÊÆÂÐËË Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ; ÆÎâ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËâ
ÍÓÂÕÍÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ
d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ëVI ÅÓÖÒÒ.

ªÊÎÑÉÇÐÐÞÌ ÏÂÕÇÓËÂÎ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÕÄÇÓÉÆÂÕß, ÚÕÑ
ÔÑÊÆÂÕß ØËÏËÚÇÔÍË ÚËÔÕÖá Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÖá
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÐËÑÃËâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÑ. ¯Â ÊÂÍÎáÚË-
ÕÇÎßÐÑÏ àÕÂÒÇ ÒÑÆÅÑÕÑÄÍË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ÒÓË
ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ÑÕÉËÅÇ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ ×ÑÓÏËÓÖáÕÔâ
ÑÍÔËÆÐÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÊÂ ÔÚÈÕ ÔÇÅÓÇÅÂÙËË
ÒÓËÏÇÔÐÑÅÑ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ËÊ ÑÃÝÈÏÂ ÐËÑÃËâ.

±ÑàÕÑÏÖ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÄÂÉÐÑÇ ÏÇÔÕÑ
ÊÂÐËÏÂáÕ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÍÔËÆÑÄ,
ÕÑÚÐÇÇ, ÍÄÂÊËÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓ NbOx�1;0 ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÆÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÓË àÕÑÏ ÓÇÚß ËÆÇÕ ÍÂÍ Ñ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ NbO ÐÂ ÅÓÂÐâØ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Nb(100),
Nb(110), ÕÂÍ Ë ÑÃ àÒËÕÂÍÔËÂÎßÐÞØ ÕÑÐÍËØ ÒÎÈÐÍÂØ ÐËÑ-
ÃËâ. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÐÇÕ ÇÆËÐÑÅÑ
ÏÐÇÐËâ Ñ ÒÓËÓÑÆÇ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÇÓËÑÆË-
ÚÇÔÍËØ NbO-ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÐËÑÃËË. ´ÂÍ, ÑÆÐË ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎË ÔÚËÕÂáÕ, ÚÕÑ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÞ
NbO(111) ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ ÓÂÔÕÖÕ ÊÂ ÔÚÈÕ ÆË××Ö-
ÊËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ËÊ ÑÃÝÈÏÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Nb (ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÇ Ä
ÄÂÍÖÖÏÇ), ÒÓËÚÈÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ Ë ÓÂÊÏÇÓ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÐÇÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇÏ ÓÇÛÈÕÑÍ ¤¸¬-ÒÎÈÐÍË
NbO Ë °¸¬-ÒÑÆÎÑÉÍË Nb(110). ¥ÓÖÅËÇ ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂáÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÂÍ ÍËÔÎÑÓÑÆ-ËÐÆÖÙË-
ÓÑÄÂÐÐÞÇ ÍÄÂÊËÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕÔâ ÒÓÇÍÖÓÔÑÓÂÏË ÆÎâ ×ÑÓ-
ÏËÓÑÄÂÐËâ àÒËÕÂÍÔËÂÎßÐÑÅÑ NbOx�111�-ÔÎÑâ ÐÂ Nb(110)
ËÎË Nb(100). £ àÕËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ÂÕÑÏÞ
ÐËÑÃËâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÃÎËÉÂÌÛËÏ ÑÍÓÖÉÇÐËÇÏ Ë
ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÔÄâÊâÏË, ÃÎËÊÍËÏË Í ÕÂÍÑÄÞÏ Ä NbO, ÐÑ Ë

ËÏÇáÕ ÓâÆ ÑÕÎËÚËÌ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÇ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ) ÑÕ ÑÃÝÈÏÐÑÅÑ ÏÑÐÑÍÔËÆÂ Nb ÊÂ ÔÚÈÕ
ÓÂÊÏÇÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐËâ ÚËÔÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÐËÑÃËË (Ë ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ) âÄÎâáÕÔâ
³´®, ²¶¿³, ¥®¿ Ë ¿°³. ¥Îâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ
ÒÑÊËÙËÌ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Nb(110) ÄÇÔßÏÂ
à××ÇÍÕËÄÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÏÇÕÑÆ ²¶¥ Ô ÓÂÊÓÇÛÇ-
ÐËÇÏ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ. £ ÙÇÎÑÏ, ÑÕÏÇ-
ÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆËÍË ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÑÎÖÚËÕß ÍÑÏÒÎÇÍÔÐÖá
ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÔÑÔÕÂÄÇ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë ÕÑÒÑÎÑÅËË ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÇÌNbO=Nb�110� ËNbO=Nb�100�. £ ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË
ËÊÖÚÇÐÞ ÑÍÔËÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÆÓÖÅËØ ÅÓÂÐâØ ÏÑÐÑ-
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÐËÑÃËâ, ËÏÇáÕÔâ ÎËÛß ÇÆËÐËÚÐÞÇ
ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ ÒÇÓËÑ-
ÆËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐËÕÓËÆÑÄ, ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë Õ.Æ.

£ ÑÃÎÂÔÕË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÇÌ ÐËÑÃËâ Ë ÆÓÖÅËØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÔÎÑÉË-
ÎÂÔß ÔËÕÖÂÙËâ, ÑÃÓÂÕÐÂâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ. ¬ ÔÇÅÑÆ-
ÐâÛÐÇÏÖ ÆÐá ab initio ÏÇÕÑÆÂÏË ÊÑÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐ ÃÑÎßÛÑÌ ÙËÍÎ ÆÇÕÂÎßÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ËÆÇÂÎßÐÞØ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÑÙÇÐÇÐÞ ÕÂÍËÇ ÄÂÉÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍË, ÍÂÍ ÔÕÇÒÇÐß ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ (ÓÂÔÕâÉÇ-
ÐËâ) ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑÈÄ, ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËÌ Ë ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÃÎËÊË
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÒÑÍÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄÖáÕ ÓÂÔÚÈÕÞ ÑÍÔËÆÐÞØ Ë ËÐÞØ ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐËÑÃËâ Ë ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ë
VI ÅÓÖÒÒ. ¢ÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, ÒÑÆÓÑÃÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÍÂÍ ÔËÐÕÇÊË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ, ÕÂÍ Ë ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËØ ÑÍÔËÆÐÞØ Ë ÓÑÆÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÄÂÉÇÐ ÆÎâ ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ËØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ë ÓÑÔÕÂ, âÄÎâÇÕÔâ, ÐÂ ÐÂÛ
ÄÊÅÎâÆ, ÃÎËÉÂÌÛÇÌ ÊÂÆÂÚÇÌ ÕÇÑÓËË.

¡ÄÕÑÓÞ ÄÞÓÂÉÂáÕ ËÔÍÓÇÐÐáá ÒÓËÊÐÂÕÇÎßÐÑÔÕß
¯.ª. ®ÇÆÄÇÆÇÄÑÌ, ¦.£. ºÂÎÂÇÄÑÌ Ë ª.². ºÇËÐÖ ÊÂ ÒÑ-
ÎÇÊÐÞÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ.
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Oxide nanostructures on a Nb surface and related systems: experiments and ab initio calculations
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This review discusses the state of the art in two related research areas: the surfaces of niobium and of its related Group IVëVI transition
elements; and surface (primarily oxide) nanostructures that form on niobium (or Group IVëVI d-metals) due to gas adsorption or
impurity diffusion from the bulk. Experimental (X-ray photoelectron spectroscopy, photoelectron diffraction, scanning tunneling
microscopy) and theoretical (ab initio simulation) results on d-metal surfaces are summarized and reviewed.
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