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������� ����������� �����!"��� ��������#�� (�	�) #�� ��������� ���#������� 
���!���$��� ������% ��������� #�$��&����� �!�����'� ��&�!"��'����� 1T-TiSe2.  
+ �	�-�,�/��3���%& ��/!������% �#��%��6���8� ��������8 $ $��� ����'�!"����$ 
6�6�6 �, �����$ Se, $8���#����& �� 0,3�0,20 Å ��� #�$��&����"� ������!!�. �� #��-
���� �,������������ � �,�=!��������� ������8 1T-TiS2 ������� DFTB $8#�!���� ��-
��!���$���� $!�%��% �� ��#�!�'�� #�$��&����� ����!">��� ������ ����� ��,!�6�8& 
�����8& ���������8& ��>����$. ������$!���, 6�� &���?�� ��'!���� � �	�-=��#���-
������ #���,8$��� ����!" !���!"�8& ��>����$ �#���$�� 1T-TiS2, '�� ��������@�% ���-
��$ ������ ���%���% � ����=���6����� �� #��,����6�����. �!% =��& ������ #������$!�-
�8 ���3� ��,�!"���8 ���6���$ =!��������� ��������8 � =���'�� �/��,�$���% ��>����$. 
 
� ) * + " % / "  ' ) $ % �: ��&�!"��'����8 ������, �����8� ��>���8 #�$��&�����, �	�-
��������#�%, �$����$�-&���6����� ����!���$����. 

�	���� 

�!����8� ����!">�� � ����!���� ������ (TiX2, '�� X = S, Se) %$!%���% &��������8�� 
#������$���!%�� �/?����'� �������$� �$�,��$�����8& (2D) ��&�!"��'�����$ 3d—5d-����!-
!�$, �����8� #��%$!%�� ��������8� ��/�� >�,���-&���6����& �$����$. 
�� �,$�����, �������-
�� TiX2 �����$!��� �#���$��� ��!���!%��8& �!��$ (—Ti—). +����� �!��$ ����8 �$%,��8 ,� 
�6�� ��!"�8& ��$�!�����-����8& $,���������$��, ��3�� ����!"�8�� �!�%�� ������$��� �!�-
/8� (��#� +��-���-+��!"��) �$%,�. �!�����% ��������� � ��,��% ���,����#�% ��3�����8& �$%-
,�� $ TiX2 #�,$�!%�� ��,��$��" �� ����$� =��& >�, ��,���/��,�8� �������!���$���8� ����-
���!8 [ 1 ] � ������,����8� ������8 (�������/��, ���������, ����!���8, >�!!�����#���/�8� 
��!���!8 � �.�., ��. [ 2—4 ]). + �$�� �6����", &���?� �,$�����, 6�� �$����$� =��& �������!�$ 
��'�� ������$���8� �/��,�� $��"���$��"�% $ ,�$�������� �� #�������$�% $ �& �/C��� �!�  
$ #�$��&�����8& �!�%& ��,!�6�8& �����8& ��>����$ — ��?���6�8& $�������, ��>����$ E���-
��!% � �.�. 

���!���$���% � #����"� ����������� �����!"��� ��������#�� (�	�) �/����3�!� 
[ 5, 6 ] ���/86�8� !���!"�8� $�,������% ������� ��������8 #�$��&����� 1�-TiS2, �����8� 
#���!�3��� �������" !�/� �� �6�� #�������$�% �����8& ��>����$ [ 5 ], !�/� �� �6�� �/��,�$�-
��% !���!"�8& $�!� ,��%��$�� #!������� (+GH) [ 6 ]. �&���8� �	�-������8 ��/!���!� �!% 
�%�� 2D ��&�!"��'�����$ ���'�& d-����!!�$: (Mo,W)(S,Se)2 [ 7 ], Ta(S,Se)2 [ 8 ]. 
 
 
                                                                 
* E-mail: kuznetsov@ihim.uran.ru;  razinkin@gmail.com 



�.�. ��G��
��, �.�. N�OP��, 	.+. 
�G�NQ�+� � ��. 766 

Q�!"� �����%��� ��/��8 %$�!��" �,�6���� �$�& $,�����$%,���8& $�#����$: 1) ������$�-
�� !� �&���8� � �/����3���8�� $ ��/���& [ 5—8 ] !���!"�8� $�,������% ������� ��������8 
#�$��&����� ����!����� ������ 1�-TiS�2 $ �/!���� ���#������, '�� �������$��� +GH, � 2) ����-
'� ���� �����8� ��>���8 #�$��&�����8& �!��$ 1�-TiS2 �#���/�8 $8,8$��" !���!"��� ��>��-
��@�� ��?���� � >������$��" ��#�!�'�6����� ������8, ��/!�����8� $ �	�-=��#��������. 

�!% =��'� #�� T = 300 K � #����"� �	� /8!� �,�6��� ������% ��������� #�$��&����� 
����������!!� 1�-TiSe2, � ���3� #��$����8 �$����$�-&���6����� ���6��8 ����� �����8& ��-
>����$ $ ��?���� ����!">��� ������ 1�-TiS2, �� ����$� �����8& #�������8 �������6����� �,�-
/��3���% #�$��&����� 1�-TiS2 � ��#����$!��8 � �	�-=��#��������� �!% TiS2 [ 5 ] � TiSe2.  

����������������0 ����� � ��������� ��	��� 

����������!!8 1�-TiSe2 $8�����8 ������� '�,������#����8& ����@�� � ��#�!",�$����� 
I2 $ ��6���$� '�,�-������!% $ $��������$����� �$��@�$�� ��#�!�, �������� �����,� � �������-
@�� �/��,@�$ #����/�� �#����� $ ��/��� [ 9 ]. 
�����!!8 TiSe2 ���!� >���� #!����� (2—3 ��) 
��!����� �� 0,05—0,2 ��. H���� �	�-=��#��������� ������!! #�����!�% $ $�������� ��-
���� ��������#� ($����� �� ���$�� 10–8 H�) � ��!�!�% $��!" $��-���-$��!"��$�� ��!�. �	�-
�,������% $8#�!���8 �� ����������� �����!"��� ��������#� VT-STM Omicron � ��#�!",�-
$����� W-�'!8, #�� ,�#��� �,�/��3���� #�$��&����� 1�-TiSe2 � �������8� ��,��?����� #�-
���@��! �� �'!� �����$!%! U = –0,1 +, �����!"�8� ��� I = 1 ��.  

�!% ����!���$���% ��#�!",�$��8 192-�����8� ��#��C%6���� Ti64S128, $�!�6����� 8�8 
=!��������8& %6��� �����!�% 1�-TiS2, �� ����$� �����8& /8!� ����������8 17 ��#�$ �����-
����8& ��>����$. +�� ��#8 ��>����$ ��3�� ��,��!��" �� ��� ����$�8� '��##8: 1) �����6�8� 
��6�6�8� ��>���8, ����� ��� $������% ������, ���8, ��>��� E�����!% #� ������ (����8 Ti #�-
��&��%� �, ����=���6����'� ����3���% $ /!�3��?�� �����=���6����� #�!���"); 2) '��##8 ��-
6�6�8& ��>����$, ����� ��� ��� $������� S, �����8� ��,��!��8 ����=��� TiS6, ��� $������� S, 
��&��%����% �%��� � !�3���� #�� ������ S �!� #�� ������ Ti, ��� $������� Ti � $������% S; 
�, ������@, (3) ��,!�6�8� $������8 ����8 ��������@�����'� ����3���% ����'� �!� �����!"-
��& �����$ Ti, 6�� ���3� ��3�� ��#��$�3���"�% �,�������� ���&�������� TiS2. + =��� '��##� 
��3�� $8��!��" $������8, $ �����8& �������� �6�����$ � #��,����6����� ��������@��� ���-
��$ ������ #��&�����% �� ���� ������ �!� �� ����8 ���8, !�/� �� '����'���!"�8� @��!. ���-
,���8� ����!� ��>����$ #������$!��8 $ ��/!�@�, �& ���6��8 (� �#����,�@��� '��������) #��-
$����8 ������� >���@����!� =!��������� #!������� $ #��/!�3���� ��!"��� �$%,� (DFTB) 
[ 10 ]. 

���������� � �� �3��4	���� 

�� #������$!���8& �� ���. 1, 
 �	�-�,�/��3���%& #�$��&����� ����������!!� 1�-TiSe2, 
#�!�6���8& $ $������ #�� ��������� ���#�������, $ (1�1) ��?���� ��6��!�$� $���� �/��,�$�-
��� $��?��'� �!�% ��!��� �!������$ �, �����$ ��!��� $ $��� =�$�$�!����� ���������$���8& 
����'�!"�8& �������� (�����8& �!������$ 6�6�6). ����8 Se, �/��,����� ���,���8� �������-
�8, #�����!�3�� #��$��� �!�� ����!�����, ������ #��#���%�8 ��� #�$��&����"� �� ���%�8� 
��!� ��'������. + ��,�!"���� #�$��&����" 1�-TiSe2 �� %$!%���% ����!"�� #!�����, �� ��3�� 
/8�" #������$!��� ��� $�!���/��,��% � ���,���8�� �����8�� �!�������� $ ��6���$� $��?��. 

�� ����6�!��", #���/�8� !���!"�8� #�$��&�����8� ��������8 ����� ��/!���!��" �!% 1�-
TiS2 [ 5, 6 ], '�� ��� �/��,�$8$�!� ����'�!"���� ���"?�'� ��,���� (5�5�5 �����$).  


���� ��'�, ��'!���� #�!�6���8� ���� �	�-�,�/��3���%� (��. ���. 1, 
) ����'�!"�8� Se-
�!�����8 ����� ��/��$����� ��/���������, '�� ����8 ��!��� ���#�!�3��8 �� ��,��� $8���� 
��������!"�� #�$��&����� ������!!�. �8 �#����!�!� ������� ,��6���% #�,�@�� ��3��'� �, 
�����$ Se (\ 1—45, ��. ���. 1, �) $ ����'�!"����& ��������!"�� #�,�@�� ��!��� �� #�$��&��-
��� �%��� � ����, ��,�!"���8 #������$!��8 $ $��� '����'����8 � ���&������ ����!� �� 
���. 1, �, �. +����, 6�� $ ������� �!����� #��#���%� ��� #�$��&����"� �� �0,2 Å, #�� =��� $8- 
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4,01 X 4,38 XVI

 

2,27

V 

 

3,71 XI 2,31 XVII

 

2,14

VI 

 

4,07 XII 2,09    

 

 

 

* I — ����!"�8� (/�,��>����8�) �����!��; '��##8 ��>����$: II — $������% ������, III — ��>��� 
E�����!% #� ������, IV — $������%  ���8, V — ��� $������� �����$ ���8, ��,��!���8& ����=���� TiS6, 
VI — ��� �������& $������� �����$ ���8 #�� ������ ���8, VII — ��� �������& $������� �����$ ���8 
#�� ������ ������, VIII — $������% ��#� TiS3, IX — $������% ��#� Ti3S, X—XVII — ��,!�6�8� ��#8 
�,������% ��������@�����'� ����3���% �����$ ������. 
 
���� �������8& �����$ �����'��� 0,4 Å. 	���� �/��,��, �!�����8, �����8� $�,��!"�� $8'!%�%� 
��� ����'�!"����, �����%� �, ���& ��#�%3���8& '����'���$, $ $��?���& �����8& ���#�!�3��8 
����8 ��!���, �������!"�� #��#���%�8� ��� #�$��&����"�.  
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���. 1. �	�-�,�/��3���� #�$��&����� 1�-TiSe2 $ ��3��� #����%���'� ���� #�� V = –0,1 =+, I = 1 ��: 
��,��� �,�/��3���% 20�20 �� (
) � 4�4 �� (�), ���,��� ������@�% �����$ $ �!������; '����'����� #�,�-
@�� ���#�!�3���% �����$ $ �!������ #� $8���� ��������!"�� #�$��&����� (�); ���&�����% ����!"  
                                       ���#�!�3���% �����$ $ �!������ �� ����$� �	�-����8& (�) 

 
�!% ���!�,� $�,��3�8& #��6�� $�,�����$���% ���,���8& !���!"�8& �������� �� #�$��&-

����� ��&�!"��'�����$ ������ �/������% � ��,�!"����� ����!"�8& ���6���$. 
�� #��$�� =��#� $8#�!���� �#����,�@�% '�������� (� ���6�� =!��������� ��������8) 

/�,��>�����'� �����!�% 1T-TiS2. N'� #������� ��?���� $ �����& ��#�!",����� ���6����� �&�-
�8 �����$�! 3,330 Å, 6�� �� �2 % ���"?� ����$����$����'� =��#��������!"��'� ,��6���% �!% 
������!!� (a = 3,402 Å, ��. [ 1 ]).  

��!��, ��#�!",�% �#����,���$���8� '�������� ����!"�8& �������� � ��>������ (II-XVII, 
��. ���������% $ ��/!�@�), /8!� #�������8 ����8 �,������% $8���8 �����$ �� #�$��&����� 
��������!"�� �& ��&���8& #�,�@��. ���,�!��", 6�� �&���8� � ��?��� � =��#���������� 
[ 5, 6 ] !���!"�8� ��������8 $��?��'� �!�% �/��,����% #�� ��!�6�� �%�� ��>����$ (XI, XIV, 
XVI, XVII, ���. 2), �����8� #�����!�3�� � '��##� ��>����$, �#��8$����& $�,��3�8� ��#8 
����8 ��������@�����'� ����3���% �����$ ������. +������ ��>���� III (����$����$����� 
��>���� E�����!% #� Ti), �����8� #���!�'�!�% $ ��/��� van Bakel � ��. [ 5 ], #�-$�������, �� 
�#��8$��� ���!"�� ��/!������� ������� �	�. �!% ��!�6���$����� �@���� $���%������ $�,-
�����$���% =��& ��>����$ /8!� ����6����8 =���'�� �& >������$���% (Edf). ��#�����, =���-
'�� >������$���% ��>����$ �!% �����&�������6����& �����$�$ (�.�. $ #�������$�� $������� 
�����$ ���8 �!� ������) �#����!%!� ���:  

Edf = Etot(TiS2) – {Etot(TiS2–x) + xEtot(S)}, 
Edf = Etot(TiS2) – {Etot(Ti1–yS2) + yEtot(Ti)}, 

'�� Etot(TiS2) — #�!�8� =���'�� �����!"��'�� ������!�%; Etot(TiS2–x) � Etot(Ti1–yS2) — =���'�� 
�!��$ TiS2 � $������%�� #� #����?���� ���8 �!� ������ ����$����$����, Etot(Ti,S) — #�!�8�  
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���. 2. ����
: �����8� ��������8 — �����!�% 1�-TiSe2 (I) � �����!�% � �����8�� ��>������ (��#8 III, 
XI, XIV, XVI � XVII, ��. ��/!�@�). �#�
�
: ����8 �,������% $8���8 �����$ ���8 �� #�$��&�����  
                                              ��������!"�� �& ��&���8& #�,�@�� $ #!����� �!�� 

 
=���'�� ����!!�6����'� ������ � ��!���!8 S8 — ����������� �����@8 ��!���!%���'� ���-
���!!� ���8. �, #�!�6���8& ��,�!"����$ (��. ��/!�@�) �!�����, 6�� Edf �!% ��>����$ '��## (1)  
� (2) $��"�� $�!���, �.�. /�!�� $���%��8� ���3���% >������$���� ��>����$ '��##8 (3) — ,� 
�6�� ����������� #���������� �!��$, ��#��$�3�������% ������ ����=���6����� ��������@�� 
�����$ ������ �� #��,����6�����. 

+8#�!����8� ���6��8 #�,$�!%�� ���3� #��$���� ���!�, ���/�������� =!��������� �����-
���8 ��>����8& �����!��$ 1�-TiS2. w�� ��3�� �!�3��" ����$�� �!% ��!"���?�'� /�!�� '!�/�-
��'� =��#��������!"��'� �,�6���% !���!"�8& #�$��&�����8& ��������, �/����3���8& ����-
��� �	�. 

��'!���� ���6����, /�,��>����8� �����!�� 1T-TiS2 %$!%���% #�!�#��$������� � ?������ 
,�#�������� ��!� (Gx) ���!� 1,52 =+, ��. ���3� [ 11—13 ]. + �'� �#����� �/!���" $�!����8& 
�����%��� �/��,�$��� $ ����$��� S 3p-�����%��%��, $ �� $���% ��� ��3��� ���� ,��8 #��$�-
������� — Ti 3d-�����%��%�� (���. 3). ���6��8 =!�������8& �����%��� �!% 1T-TiS2 � ��>����-
�� XIV, XVI, XVII, �����8� ��$����$���8 ,� >������$���� =��#��������!"�� ��/!�����8& 
!���!"�8& �������� �� #�$��&�����, #���,8$���, 6�� �!% ��& ����� ����� ,��6���!"��� ��3�-
��� Gx. ��'!���� ��?�� �@�����, �����!�� 1T-TiS2 � ��>������ �� ����$� #��,����6����� 
��������@�� �����$ Ti /���� �����������$��" #�!�#��$������$8� �$����$� � ?����� Gx 
���!� 0,12—0,14 =+ (��. ���. 3). H���!�� ,��%�8& �����%��� $� $��& �!�6�%& �/��,�$�� #��-
�������$���� Ti 3d-��/���!%�� �����$ ��>����. H�� =���, �������% �� /!�,���" $�!�6�� Gx, 
$�,��!�,�@�% ������!!�6����& ��/���!�� (���. 4) #���,8$���, 6�� &������� ��� ,��8 #��$���-
����� ��3�� /8�" ��,�8� � ��3�� /8�" #������$!���8� !�/� !���!�,�$���8�� Ti 3d-��/���-
!%�� �����$ �����!�%, !�/� Ti 3d-��/���!%�� �����$ ��>����. �������� ��� ,��8 �$�/���8&  
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���. 3. H!������" =!�������8& �����%��� (DOS) �!% �����!�% 1�-TiS2 (I) � �����!��$ 1�-TiS2, �����- 
                                        3���& ��,!�6�8� ��>���8 (XIV, XVI � XVII, ��. ��/!�@�). 
	����-���8� #���,��8 d-�����%��%, ���8� — p-�����%��%, ��!% s-�����%��� ��!� � �� #���,��� �� �������&. ���- 
                                                                                    $��" E���� — 0 =+ 

 
�����%��� ��!3�� ���,8$��" ������$����� $!�%��� �� ��# #��$�������� #�!�#��$������$8& 
&�!"��'�����$ ������ � ��3�� �!�3��" �!% ��!"���?�� ������>���@�� #�����8 #�!�6���8& 
���� �	�-�,�/��3���� � ��#�!",�$����� �	�-������. 

����5����� 

������� ����������� �����!"��� ��������#�� #�� ��������� ���#������� ���!���$��� 
������% ��������� #�$��&����� �!�����'� 1T-TiSe2 � �/����3��� >������$���� �#��%��6��-
�8& �������� $ $��� ����'�!"����$ 6�6�6 �, �����$ Se, $8���#����& �� 0,3�0,20 Å ��� #�-
$��&����"� ������!!�.  

�� #������ �,������������ � �,�=!��������� ������8 1T-TiS2 ������� DFTB $8#�!���� 
����!���$���� $!�%��% �� ��#�!�'�� #�$��&����� ����!">��� ������ ����� ��,!�6�8& ����-
�8& ���������8& ��>����$. �����'���� &���?�� ��'!���� � �	�-=��#��������� �!% !���!"-
�8& ��>����$ �#���$�� 1T-TiS2, '�� ��������@�% �����$ ������ ���%���% � ����=���6����� �� 
#��,����6�����. �!% =��& ������ #������$!��8 ��,�!"���8 ���6���$ =!��������� ��������8  
� =���'�� �/��,�$���% ��>����$. 
 

��/��� #�����3��� '������� ���������'� >���� >���������!"�8& ���!���$���� \ 08-03-
00043, \ 07-03-00026 � CRDF: RUX0-000005-EK-06/BP4M05. 
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���. 4. +��&��� ,�#�!����8� � ��3-
��� �$�/���8� ������!!�6����� ��-
/���!� (HOCO � LUCO ����$����-
$����) $ �-��6�� �����!��$ 1T-TiS2
� ��>������ ��#� XIV, XVI � XVII
                    (��. ��/!�@�). 
+ ���/��& ���,��� ���#��" $8��3����% 
                           ��/���!�� 

 


