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��������� ��������� ����� ��������� CdSe �!"���� �������� �#���$����#�� $���%�-
������%� #�%��&���' � (��)��� � �$�* �(����� (XANES) � ���#/*��$��%� ������$�-
����'. 0�$�%���$�$����� XANES �#���$� !� K-�$��� �����' ���������4 ��������4 
����� �� ������ ���������6 CdSe $�!�����%� $�!��$�. 7$������� ������$������ ����-
��� ��$"��"$� �����6 CdSe, � ���)� CdSe, ��#�$������4 ������� #�$�4����4 �������� 
Mn � Co, �� ������ ���$�� ;"��6������ #��������. 7���!���, ��� ����$���� ��#�$"*-
&�4 ������ #$������ � !�������/��� �!������'� � �����/��� ������� ��$"��"$� ���-
��6 CdSe. <�#������ $������ �#���$�� XANES !� CdK-�$��� � �����6�4 CdSe, !� MnK-
�$��� � �����6�4 CdSe:Mn, !� CoK-�$��� � �����6�4 CdSe:Co. 7$��������$�$����� 
�"��������/����/ �#���$����#�� XANES � ����� �!������'� #�$����$�� ��$"��"$� 
���������6 ��������� CdSe, ��� #���!����� ��!��)����/ �� #$�������' ��' ��$�;���-
6�� #�$����$�� ������� ��$"��"$� ���$"% #�!�6�� �����' � ��#�$"*&�4 ������ #�$�-
4����4 �������� � ��������4 �����4 �� ������ CdSe.  
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� # + - % � / %  0 # " � �: ��������� �����, ������� �����', ��#�$������, �����/��' 
������' ��$"��"$�, �#���$����#�' XANES, ���#/*��$��� ������$������, ���$�' 
;"��6������ #��������. 
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�������� ����� (
	) #$������*� (��/G�� �������� �������������� (��%���$' �4 "��-
���/��� �#�������� � H����$����� ��������� [ 1—5 ]. ������/��� �������� 
	 ����*� �4 
#$���������/���� ��' $�!�����4 #$�������� � �#�������4 [ 1, 2 ] � H����$����4 "��$������4 
[ 3, 4 ], ���*��' �$��!����$�, ����$���� ��' ��������4 (���$��, H������� ���$4(���$�4 #�$�-
��*�������, ��%������4 6�#�� � ��������4 ���#/*��$��. 
	 ���)� ��%"� (��/ ��#��/!����� 
��' $�!�����4 (������6�����4 #$��������: ��!"���!�6�� [ 6, 7 ], ��$�#�� ������%������4 
!�(�������� [ 6, 7 ] � � �������� (�������$�� [ 8, 9 ]. 


	 #$�������'*� ��(�� ���������6� #��"#$��������, H����$����� �������� ����$�4 !�-
����*� #$���)"������ #���)���� ��)�" ���������� �(L����4 ����$����� � ����$����4 ��-
���"�, ��� ��'!��� � #$�'������� ��������%� H;;���� [ 10 ]. P�$��� !�#$�&����� !��� 
	 !�-
����� �� �4 $�!��$� � 4��������%� �������. ����� �! �#���(�� ���'��' �� �������� 
	 '��'��-
�' ��#�$������ [ 11, 12 ]. < $�(���4 [ 12, 13 ] #���!���, ��� !���&���� �������� #��"#$������-
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�� ������� 3d-#�$�4����4 �������� � $����!����/��4 H�������� #$������ � #�'�����* ��%-
�����4 �������, ��� !�������/�� $��G�$'�� �(����/ #$�������� 
	. 

����� (��� ����������� 
	 �� ������ CdSe, ��#�$������� ������� 3d-#�$�4����4 ��-
������, ����4 ��� Cr [ 12 ], Mn [ 11, 13, 14 ], Co [ 11 ], Fe [ 11, 15 ]. 
��� � �$. [ 16 ] #���!���, ��� 
G�$��� !�#$�&����� H��$%��������� !��� � ����� ����� ;�"�$��6��6�� �����$�������� 
CdSe �� ��$"��"$�� 6������� �(����� ��)�� $�%"��$����/�' � #���&/* ��#�$�����' ������� 
Mg (< 9,8 ��.%). �#�������� �������� 
	 ��%"� (��/ �!������ � !���������� �� ���6���$�6�� 
��#�$"*&�4 H�������� [ 17 ] � #�!�6�� #$������4 ������ [ 18 ]. <�)���� ����*��' ��#$��� 
#���)���' ��#�$"*&�4 ������ � ��$"��"$� CdSe, �#$�������' #�$����$�� �����/��� ������� 
� H����$����� ��$"��"$�, ���'��' #$������4 ������ �� G�$��" !�#$�&����� !��� � ��%���-
��� 4�$����$������ 
	. ����� �! �������, #�!���'*&�4 ����������/ �����/�"* �����"*  
� H����$���"* ��$"��"$" ����$�����, '��'���' �#���$����#�' $���%�������%� #�%��&���'  
� (��)��� � �$�* �(����� (XANES — X-ray Absorption Near Edge Structure) [ 19 ], ����$�' �"�-
�������/�� � !�$'�����" �����'��* #�%��&�*&�%� H������� � �����/��� ������� ��$"��"$� 
���$"% ��($����%� ��#� ������. �����! �#���$�� #�%��&���' � ���#/*��$��� ������$������ 
#�!���'*� �!"���/ H����$���"* ��$"��"$" ������"���%� ����$����. ����� � $�(���4 [ 20, 21 ] 
#$��������$�$����� ��!��)����/ #$�������' �#���$����#�� XANES ��' �����������' 
	 
�������� CdS � CdTe. 

< #$�������'���� $�(��� ������' � H����$����' ��$"��"$� 
	 ��������� CdSe �!"���� ��-
������ �#���$����#�� XANES � ���#/*��$��%� ������$�����' �� ������ ���$�� ;"��6����-
�� #�������� (DFT — Density Functional Theory). 0�$�%���$�$����� XANES �#���$� !� CdK-
�$��� ���������4 
	 �� ������ ���������6 CdSe $�!�����%� $�!��$�. 7$���������� $�!"�/��-
�� �#����!�6�� ������� ��$"��"$� ������$�� CdSe, � ���)� CdSe, ��#�$������4 ������� #�-
$�4����4 �������� Mn � Co. 7���!��� �"��������/����/ �#���$����#�� XANES ��' ��$�;�-
��6�� #�$����$�� �����/��� ������� ��$"��"$� 
	 ��������� CdSe, #��"�����4 �� ������ 
���#/*��$��%� ������$�����'. 

3������	��������� ����� 

< $�(��� ������������/ �����$������ �($�!6� ���������4 
	 �� ������ CdSe #$��!���-
���� Sigma Aldrich. �($�!6� #$�������'�� ��(�� ���������� $�����$� ���������6 �������� 
�����' CdSe � ���"���. 
��6���$�6�' ���������%� $�����$� 
	 CdSe �������'�� 5 �%/��. ��-
%����� #��#�$�" �($�!6��, $�!��$ ������������4 �����6 #$������)�� ����$���" 2,1—2,3, 
2,6—2,8 � 6,2—7,7 ��, � ����������"*&�� ������ ����� ����� ;�"�$��6��6�� � �#�������� 
���#�!��� � = 480, 520 � 640 ��. 

�#���$� XANES !� K-�$��� Cd (E1s = 26711 H<) ���������4 
	 �� ������ CdSe (��� !�$�-
%���$�$����� �� ����6�� ��$"��"$��%� ����$����������' ;"��6�����/��4 ����$����� (�	�) 

"$��������%� �#�6����!�$������%� ��������� ���4$��$����%� �!�"����' ��Z �
"$�����-
���� ������"��. �#�������' �4��� ����6�� (������� ����(�����4 ����4$�����$�� � �������-
6�����4 &����) #�!���'�� ��$/�$����/ H��$%�* #���*&�%� �!�"����' � ���#�!��� �� 4,9 �� 
35 �H<. \��$%��������� $�!$�G���� (�E /E) ����6�� �	� — 2 �10–4, #�������/ #����� ;������ 
�� �($�!6� �������'�� 5 �107 ;������/(� ���2) #$� ���� ����#����/��%� ���/6� � 100 ��. �!��-
$���' #$������� � $�)��� �� #$�4�)�����. � 6��/* "�"�G���' ����G���' ��%���/G"� (��� 
"����� ���(������� ��4���� �!��$���' �#���$�� $���%�������%� #�%��&���' ��' )����4 $�!-
(�������4 �($�!6��. 7"��� ��#��/!�����' �#�6���/��4 6�����$������4 ��#���'$�� �#����-
���' ����� #"�� $���%�������%� �!�"����' � �($�!6� �������'�� �15 ��. < �������� �������$�� 
������������� #���*&�%� �� �($�!�6 �!�"����' � �!�"����', #$�G��G�%� ��$�! �($�!�6, ��-
#��/!����� %�!���#�������� �$%������ ����$�, ����&����� #�����#�$���$���. 7��"������ 
� $�!"�/���� "�$������' #� ������/��� #$�4���� �#���$� XANES !� CdK-�$��� 
	 CdSe (��� 
������($����� #� H��$%��������� G���� � ��$��$����� �� �����6".  
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�#����!�6�' ������� ��$"��"$� #��"#$����������4 
	 �� ������ ���������6 �������� 
�����' ��#������ � ��#��/!������� #$�%$�����%� ���� VASP5.3 (Vienna Ab initio Simulation 
Package) [ 22 ]. <��������' � #$�%$������ ���#����� VASP5.3 $����!"*��' �� ������ DFT  
� ��#��/!������� #�$���������4 %$������4 "������ � #$�(��)���' #�����#����6�����, ��� 
#�!���'�� !�������/�� "���/G��/ $��"$��������/ ����������/��4 !����.  

��' ������$�����' ��$"��"$� ��������4 ����� ��#��/!����� #�����#����6���� ��#� 
PAW—PBE (projector augmented-wave Perdew—Burke—Ernzerhof) [ 23 ]. ������%���������� 
(SCF — Self-Consistent Field) 6���� H����$����� #�������� (��� $��������� � #���&/* 
(������ �4��� �H�������. \��$%��������� �$���$�� �4�������� 6����� ������ $������6�� 
�������'� 1,5 �10–4 H<. ������� H����$����� ��$"��"$� ������$�� CdSe, CdSe:Mn, CdSe:Co #$�-
������ � "����� ������' ������#����$������%� ��%�����%� ������� " ������ #�$�4����4 
�������� Mn, Co, Cd. x�!����� ��(�$ #�����4 ���� �%$���������' H��$%��� 400 H< ��' ������-
$� CdSe � 450 H< ��' ������$�� � #$�������� ������� CdSe:Mn � CdSe:Co.  

< �������� �����/���, #$��G����"*&�� �#����!�6��, ��$"��"$� 
	 �� ������ CdSe ��-
#��/!����� �;�$������� ;$�%����� �$������������%� ���$�����/��%� CdSe [ 24 ]. < �������� 
�����/��4 ��$"��"$ ��' �#����!�6�� 
	 �� ������ CdSe, ��#�$������4 ������� #�$�4����4 
�������� Co � Mn, ��#��/!����� �;�$������� ;$�%����� CdSe, � ����$�4 6���$��/��� ���� 
�����' (�� !���&�� ������� Co � Mn ��������������. ������$������ ��$"��"$� 
	 CdSe 
#$������� ��' ������$�� $���"��� 7 Å, �����'&�4 �! 48 ������. 7�����/�" $������ � #$�-
%$������ ���� VASP5.3 $����!"*��' � ��#��/!������� #�$���������4 %$������4 "������, 
�����6� CdSe � CdSe, ��#�$������� ������� Mn � Co, #���&��� � '����" � #�$����$�� 
a = 22 Å, ���(� ����*���/ �!������������ ���������6, �����'&�4�' � �������� '������.  

������� �#���$�� $���%�������%� #�%��&���' � (��)��� � �$�* �(����� #$������� �� ��-
���� ������ �������4 $�!������ � #����� #����6����, $����!������%� � #$�%$������ ���� 
FDMNES [ 25 ]. ����� �������4 $�!������ — G�$��� �!������� ����� ��' ��������%� $�G�-
��' ��;;�$��6���/��4 "$�������, � ����$�� $�G���� "$������' P$����%�$� �&���' �� ���-
�$����� ����� �����. ��#��/!����� ������� �(�������"* ��$��* #$�%$���� FDMNES [ 26 ], 
#�!���'*&"* �"&�������� ���$����/ ����������/�"* ������/ $������� �#���$�� #�%��&���' 
� #����� #����6���� #"��� ��#��/!�����' Sparce Solvers ��' ���%�����!�6�� ���$�6� �����-
��4 $�!������. ������� XANES �#���$�� ��"&�����'�� � ��#��/!������� ������ �(�����-
��$$��'6�����%� #����6���� ��#� �����—����������.  

������� #�$6���/��4 DOS �(��!� ��� !��� #$���������� � ��$G��� ��������� !��� 
������$�� CdSe, CdSe:Mn, CdSe:Co #$������� �� ������ ������ #����%� ���%��$����%� $��-
��'��' � #$'��� #$���$������, $����!������%� � #$�%$���� FEFF8.4 [ 27 ].  

������� #� �#����!�6�� ��$"��"$� ��������4 ����� �� ������ CdSe, � ���)� �#���$�� 
$���%�������%� #�%��&���' #$������� � ��#��/!������� �"#�$���#/*��$� �x��4��� ��Z 
����������"��/��� ����$����� {)��%� ;���$��/��%� "����$������.  

��������� � �� �4�5����� 

0�$�%���$�$����� �#���$� $���%�������%� #�%��&���' XANES !� K-�$��� Cd ��' ���-
��$�����4 �($�!6�� 
	 CdSe #$��!������� Sigma Aldrich (��. $�!��� �\��#�$�������/��' 
����/�). �!��$���' #$��������/ � $�)��� �� #$�4�)�����. ��' "�"�G���' ����G���' ��%-
���/G"� )����� �($�!�6 #���&��� � "!��� ��#���'$ 6�����$������� ;�$��. 
�#���'$ 6�-
����$������� ;�$�� (�� �����$���� � �($�!6���$)����/ ����� �($�!��, ���(� $���%����-
���� #"��� #���� �� �($�!�6 ������/��, ��� #�!������ "�������/ ����" �#�������%� #"��  
� �($�!6� �� 15 ��. 

\��#�$�������/��� XANES �#���$� !� K-�$��� Cd ���������4 
	 CdSe $�!�����%� $�!-
��$� � �$������� � ���$�������� $����������� �#���$�� ��' ���$����#������%� CdSe #$��-
�������� �� $��. 1. \��#�$�������/��� XANES �#���$� !� K-�$��� �����', �!��$����� ��' 
�����6 $�!�����%� $�!��$�, ���*� #���(�"* ����"* ��$"��"$", ��� ��������/���"�� � �4��- 
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���. 1. \��#�$�������/��� �#���$� XANES !� K-
�$��� �����' ���������4 
	 CdSe $�!�����%� 
$�!��$� (2,2—2,3, 2,6—2,8 � 6,2—7,7 ��). 	��)� 
#$��������� ���$��������� CdK-XANES �#���$  
                       ���$����#������%� CdSe 

 
��� �����/��� ������� ��$")���� ���$"% #�-
!�6�� �����' � ������"���4 
	. � "���/G�-
���� $�!��$� �����6 ��(�*�����' "��������� 
H��$%��������%� $�����'��' ��)�" �#���$��/-
���� ���(������'��, �(�!��������� ��� &  
� ', ��� #� #$����" ������ ��)�� ��������/-
�������/ �( "���/G���� ��)������4 $��-
���'��� � ������"���4 �($�!6�4 
	 � "���/-
G����� �4 $�!��$�. ��)�� �����/, ��� ���$�-
�������� �#���$ ��' ���$����#������%� �($�!6� 4�$�G� ��%���"���' #� H��$%���������" #�-
��)���* ������"��� � H��#�$�������/��� �#���$�� ��' 
	 ���(��/G�%� $�!��$� (6,2—
7,7 ��). 

�� ����"*&�� H��#� (��� #$������� �#����!�6�' %�����$������� ������� ��$"��"$� 
�����6� �������� �����'. < �������� �����/��� ��$"��"$� ��#��/!����� �;�$������� ;$�%-
���� �$������������%� CdSe ;�!� �*$6��� [ 24 ] $���"��� 7 Å, ���*��*&�� � ��(' 19 ������ 
Cd � 29 ������ Se ($��. 2, �). < �$������������� ��$"��"$� CdSe ����� Cd ���$����$����� 
����$/�' ������� Se. ������'��' Cd—Se �������'*� 2,630—2,632 Å. 7� $�!"�/����� %�����-
$������� �#����!�6�� (��. $��. 2, �) ��$"��"$� ������$� ���'���' ���"&��������� �($�!��.  
< #�$��� ���$����6������ �;�$� 6���$��/��%� ����� Cd $��#���)��� ����$� ����� Se. ��)-
������� $�����'��' Cd—Se ��)�� � ����$���� 2,630—2,704 Å. 	���� �($�!��, #���!���, ��� 
��' ������4 ������$�� ����%� $�!��$� (�� 1 ��) CdSe ��4$��'�� ��$"��"$" � ��)������� $��-
���'��', ����������"*&�� !������'� ���� ��'!�� � ���$����#������� ���$�����/��� ������-
�� �����'. 

��' �����/��� � �#����!�$������� ��$"��"$ ������$�� CdSe #$������� $������ XANES 
�#���$�� !� CdK-�$��� �� ������ #����#����6���/��%� ������ �������4 $�!������ ($��. 3). 
��)�� �����/, ��� �#���$� XANES �"��������/�� � �!������* ��)������4 $�����'���  
� ����4 �����6�4 CdSe. 
 

 
 
 

 
 

���. 2. ��$"��"$� �����6� CdSe $���"��� 7 Å �� (a) 
� #���� �#����!�6�� ������� %�����$�� (�) 

 

 
 

���. 3. 	��$��������� XANES �#���$� !�  
K-�$��� Cd ���������6� �dSe $���"��� 7 Å. 

�#���$, ����������� ��' �����/��� ��$"��"$� 
�����6�, #���!�� �#��G��� ������, � ��' ��$"��"-
$�, #��"������ � $�!"�/���� �#����!�6�� ������� 
                       %�����$��, — G�$�4���� 
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���. 4. �!�($�)���� ��$"��"$ ���������6 CdSe, 
��#�$������4 Mn (a) � Co (� ), #��"�����4 � $�- 
                        !"�/���� �#����!�6�� 

 
�� ����"*&�� H��#� (��� ��#������ 

�#����!�6�' ��$"��"$� �����6 CdSe, ��#�-
$������4 ������� #�$�4����4 H�������� — 
Mn � Co. < �������� �����/��4 ��$"��"$, 
#$��G����"*&�4 �#����!�6��, ��#��/!����� 

�;�$������� ;$�%����� ���$�����/��%� CdSe [ 24 ], � ����$�4 6���$��/��� ���� Cd (�� !���-
&�� ������ Mn ��� Co. ��' ������$�����' ��$"��"$� ��#�$������4 �����6 CdSe (��� $��-
����$��� �;�$������� ������$� $���"��� 7 Å, ���*��*&�� � ��(' 18 ������ Cd, ���� #$����-
��� ���� (Mn ��� Co) � 29 ������ Se. �� $��. 4 #$���������� �!�($�)���' ��$"��"$ ������4 
������$�� CdSe:Mn (a) � CdSe:Co (�), #��"������ � $�!"�/���� �#����!�6��. 

< $�!"�/���� ����$���' #$������4 ������ � #�����"*&�� �#����!�6�� %�����$�� ����-
��4 ������$�� ��(�*��*��' ��$"��"$��� �!������' � �����/��� ��$")���� #$������4 ���-
��� � � ��$"��"$� ������$� � 6����. �!������' ��)������4 $�����'��� ��' (��)��G�� ���$-
����6�� 6���$��/��%� ����� ������$� � $�!"�/���� �#����!�6�� ������� ��$"��"$� #$������-
���� � ��(��6�.  

��' �����/��4 � �#����!�$������4 ��$"��"$ �����6 CdSe:Mn � CdSe:Co #$������� ��-
�������' �#���$�� XANES !� K-�$��� Mn � Co ��������������. 	��$��������� �#���$� XANES 
#$���������� �� $��. 5 � 6. �! $��. 5, 6 ��)�� �����/, ��� XANES �#���$� !� K-�$�'�� Mn  
 
(�����	�� �	���	��� #��	�) �� ������ CdSe, $���#����� � ��*��	�	� %����	��#����� �$	���*�)�� 

� �����+ ���#�	�� DFT � ��$��*������� $��%������%� ���$����� VASP 5.3 

7�$����$ 
$������ CdSe 
�����$ R = 7 Å 
CdSe 


�����$ R = 7 Å  
CdSe:Mn 


�����$ R = 7 Å 
CdSe:Co 

	�# ��'!� Cd—Se Cd—Cd Cd—Se Cd—Cd Mn—Se Mn—Cd Co—Se Co—Cd
��$�������� ��)�������  
$�����'���, Å 

2,6317 4,2976 2,6495 4,4263 2,3506 4,1880 2,2763 3,9284 

�$��������$�������  
����������, Å 

0,0006 0,0009 0,0195 0,1391 0,1637 0,1243 0,0314 0,0323 

 

 
 

���. 5. 	��$��������� �#���$� XANES !� K-�$��� 
Mn, ����������� ��' �����/��� ��$"��"$� ���-
��6� CdSe:Mn $���"��� 7 Å (�#��G��' ����') 
� ��$"��"$�, #��"������ � $�!"�/���� �#����!�-
                      6�� (G�$�4���' ����') 

 

 
 

���. 6. 	��$��������� �#���$� XANES !� K-
�$��� Co, $����������� ��' �����/��� ��$"�-
�"$� �����6� CdSe:Co $���"��� 7 Å (�#��G-
��' ����') � ��$"��"$�, #��"������ � $�!"�/- 
        ���� �#���!�6�� (G�$�4���' ����') 
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���. 7. 7����� � #�$6���/��� #�������� �����'��� " ��$G��� ��������� !��� � " ��� !��� #$�������- 
                                                ��� CdSe (�) � ��#�$������%� ��$%��6�� CdSe (�) 

 
� Co �����6 CdSe:Mn � CdSe:Co �"��������/�� � �!������'� ������� ��$"��"$� �����6, ��� 
��� �� �#���$�4, $����������4 ��' ���#����!�$������� � �#����!�$������� %�����$��, ���-
�� �"&��������� $�!����' #� H��$%���������" #���)���* ������� �#���$�� � �4 ���������/-
��� �������������. ����������/��, �#���$����#�' XANES ��)�� (��/ ��#��/!����� ��' ��-
$�;���6�� #�$����$�� �����/��� ������� ��$"��"$� ���$"% #�!�6�� ��#�$"*&�4 ������ #�-
$�4����4 �������� � 
	 ��������� CdSe, #��"�����4 � $�!"�/���� ���#/*��$��%� ������$�-
����'.  

� 6��/* �����������' H����$����� ��$"��"$� 
	 �� ������ CdSe #$������� $������ #�$-
6���/��4 DOS �(��!� ��$G��� ��������� !��� � ��� !��� #$���������� ��' ������ ����-
������%� ��;���� !���&���' ������� Mn, Co ����� Cd � �$������������� ;�!� CdSe [ 24 ]. 
������� ��#������ � �������� �����'��� H����$����� ������� � ��#��/!������� #$�%$���-
��%� ���� FEFF8.4. <�$G��� ��������� #����� #��"#$����������%� CdSe ;�$��$"���' !� ���� 
%�($���!������4 Se p- � Cd p-,d-�����'��� ($��. 7). ��� !��� #$���������� #��"#$��������-
��%� CdSe ;�$��$"���' !� ���� %�($���!������4 �����'��� Se(s,p) � Cd(s,p,d).  

7$� ��#�$������ ������� Mn #��"#$�������� CdSe � !�#$�&����� !��� #�'��'*��' #$�-
������ "$����, ����������"*&�� %�($���!������� Mn d- � Se p-�����'��'�. 	���� �($�!��, 
��$G��� ��������� !��� ��#�$������%� #��"#$�������� CdSe:Mn ;�$��$"���' !� ���� Mn d-  
� Se p-�����'���. 7$� ��#�$������ Co ��$G��� ��������� !��� ��#�$������%� CdSe:Co ;�$-
��$"���' !� ���� %�($���!6�� Co d- � Se p-�����'��� ��������������. �� $��. 8 #$���������� 
#����� #�������� �����'��� " ��$G��� ��������� !��� � " ��� !��� #$���������� CdSe  
 

� ��#�$������4 ��$%��6�� � ��(��/��� CdSe: 
(Mn, Co). ��� !��� #$���������� ��#�$����-
��4 CdSe:(Mn, Co) ;�$��$"���' !� ���� %�($�-
��!������4 Se(s,p), Mn(d) � Cd(s,p,d)-���-
��'���. 7$����)������' ������6�' ���&���' 
H����$����4 "$����� ����������"*&�4 %�($�-
��!������� d-�����'��'� ��#�$"*&�4 �����-
��� #�$�4����4 H�������� � Se p-�����'���  
� ���$��" ���/G�4 H��$%�� ��' ��#�$"*&�4 
������ � (��/G�� ����$�� Z, ��� �("������- 
 

���. 8. 7����� #�������� �����'��� " ��$G��� ��-
������� !��� � " ��� !��� #$���������� CdSe  
               � ��#�$������4 CdSe:Mn, CdSe:Co 
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���� "��������� G�$��� !�#$�&����� !���. 	���� �($�!��, ��#�$������ ������� #�$�4����4 
�������� ��)�� !�������/�� ���'�/ �� H����$���"* ��$"��"$" 
	. 

���������� 


	, ��#�$������� ������� #�$�4����4 H��������, ������*� � ��(� "�����/��� ��%���-
��� � �#�������� �������� � �"&�������� $��G�$'*� ��!��)����� �4 #$�������'. < $�(��� 
������' � H����$����' ��$"��"$� ���������4 
	 ��������� CdSe �!"���� �������� ���#/*-
��$��%� ������$�����' � $����4 #��4��� DFT � �#���$����#�� $���%�������%� #�%��&���'  
� (��)��� � �$�* �(�����. �#���$� XANES !� K-�$��� Cd ���������4 
	 CdSe $�!�����%� 
$�!��$� !�$�%���$�$����� � ��Z �
"$��������� ������"��. <�#������ �#����!�6�' ������� 
��$"��"$� ���������6 CdSe, � ���)� CdSe, ��#�$������4 ������� #�$�4����4 �������� (Mn, 
Co), �� ������ DFT � ��#��/!������� #$�%$�����%� ���� VASP5.3. 7� $�!"�/����� �#����!�-
6�� #���!���, ��� ��#�$������ �����6 CdSe ��$%��6�� � ��(��/��� #$������ � !�������/��� 
�!������'� � ������� ��$����� �����6. ���������� �#���$� XANES !� CdK-�$��� � �����6�4 
CdSe, !� MnK-�$��� � �����6�4 CdSe:Mn � !� CoK-�$��� � �����6�4 CdSe:Co. ������$������ 
�#���$�� XANES #���!��� ������� � ������ ��$"��"$� �#���$�� $���%�������%� #�%��&���', 
$����������4 ��' ������� ��$"��"$ �����6 CdSe, CdSe:Mn � CdSe:Co � "����� � (�! "���� �#-
����!�6�� �4 ������� %�����$��. }"��������/����/ �#���$����#�� XANES � ����� �!����-
��'� #�$����$�� ��$"��"$� �����6 �� ������ CdSe #���!����� ��!��)����/ �� #$�������'  
� �������� ����%� �! �������4 ������� ���%������� �����/��� ������� ��$"��"$� �������-
��4 
	 ��������� CdSe, � ��� ����� � ��#�$������4 ������� #�$�4����4 H��������. 

 
��(��� #$������� #$� #����$)�� %$����� ����($��"�� �
��#/*��$��� ������!���, ���-

��! � ���%������� ��������4 ������$"��"$�, #$������' ����/ %��!�����' No. 16.148.2014/K, 
����$ %��"��$�������� $�%���$�6�� 114072270020. 
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