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������� ������������� ����!"��������� � #$���$%������ �&����� TiS3. ��"����# 
��"&��#����#' �#����"���( "#������) ���&���"������� � ��&�*��� �#���� &*������� 
!*��������+ �����'��). �$�#��,��� ����/������#��� ����� ���#�# � �#�*����+ ��-
���'��'+ ����*���'. 
 
� $ ) * " � + "  % $ � � �: �����#���#' ����!"����', ����!*�������#' � #$���$%����#' 
�&��������&�', �����*(��6 ���#�#. 

�����
�� 

������� � �������8 !*��������) ��������� � ���$�������) +�"������) ��'�� � TiS3 �$�-
�*��*�� �#)6����) � !��" ���6������ #��"#*��) ��"&��#�����) �#����"���� &����6�"����, 
�����#' &��6&�*#�#�� ��/������#��� ��**��������� !*���������� �����'��' [ 1 ] . ��#�#*��(, 
��� ���)���# TiS3 � !��" �����'��� #�#*������ ���)���#" ��#���6��"����+ &����6�����  
� 6��,�/�)�' ��*��) �#�'6���) &*������� (;<=) [ 2—4 ] . ��*���)�#' &����6�"���( �$�#��-
,��# �6�*( � &�&���� %�&���� "��#**# [ 2, 5 ] , ��� &��# �� �#$*86#*��( � &����6���#+ � ;<=. 
�� ��+ &�� ���6� +#*(������6�� &���+�6��+ "��#**�� IV ���&&� �� $�*� �$�#��,��� "#��-
��#*� � 6��,�/�)�' ��*��) �#�'6���) &*�������. ; �#$��#+ [ 1, 6 ]  $�*� ��&�*���� ��"���-
��' ����!*��������+ �&������ TiS3. �#���� �$ ���*�6��#��'+ !*��������) ��������� !���� 
���6�����' 6����"� "���6#"� �� ��������. 

���������
 � �	�-�� 

���������#**������� �$�#�%� TiS3 ���#/��� � ��#�%���+ #"&�*#+ "���6�" �#����#��-
&�����+ ��#�%�) � ��&�*(���#���" � �#������ ��+�6��) A�+�� TiS2 � ��$���# ����. =������ 
���/����*'*� �# +�*�6��) ����%, �# ������" &�66��,��#*� ��"&��#���� 500 �C, ���6# �#� �#-
����# TiS2 �#+�6�*#�( &�� ��"&��#���� 700 �C. =��%��� ����# �����#**�� �#��"#* �� �����*(-
��+ 6��) 6� ��6�*�. �$�#�%� &��6��#�*'8� ��$�) ���#������ *���� �#�"���" b�a�c (500—
3000)�(10—200)�(1—20) "�".  

���*�6��#��' � ��&�*(���#���" ���+���������� ��*�����' ��&�*�'*� �# ���+������� 
Elettra, *���' CIPO [ 7 ] . �&����� �������+ ������) � �&����� �#*�����) &�*��� ���#*�$���#-
�� &� *���� Au4f . TiL2,3-�&���� &��*�/���' ���#*�$���#� &� �&����� ������� ���#�#. ;�� 
�&����� &�*����� � ��*���'+ �������� �#���"# &�� ��"�#���) ��"&��#����. ����� ��*���6#  
� ���*���6# � �$�����+ �&����#+ ���������8�. 
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$�	����	" ���
��#������� 	��%���  
��� ���& ��������! ����� ������ 

�#���� �*!��� 10Dq eg t2g Upd �� Udd 

1 0,9 0 1 1 0,8 0 0 
2 0,4 0 1 1 3,2 0 0 

 
�*' �������������� �&��#��' &*������� �����'��) 

���*�6��"�+ "#����#*�� $�*� &����6��� &����&���-
%�&��� �#�����. �#����� ��&�*���� � �#"�#+ &�*��&�-
���%�#*(���� "���6# *���#�����#���+ &�����6������+ 
&*����+ ��*� (FP-LAPW), ��#*����#����� � &����#""-
��" &#���� ELK [ 8 ] . ; �#����#+ ��&�*(���#*� !��&���-
"���#*(�� �&��6�*����� &#�#"���� �����#**������) 
��������� (����������) ��& P21/m:b [ 9 ] , &#�#"���� 
��A���� a = 4,9664, b = 3,4048, c = 8,801 Å, � = 97,38�). 
Y�#�"��� �����#**������) ��������� &����6�� �# ���. 1.  

��*(��&*����) �#���� �&����# &��*�/���' ���#�# 
��&�*��� � ��&�*(���#���" &����#""� [ 10 ] . =#�#"��-
�� �#����# &��6��#�*��� � �#$*�%�. 

��/��0	� � �4 �5��6��
�� 

�# ���. 2 &����6��# ��"&��#����#' �#����"���( "#������) ���&���"������� ���#"���-
����� �$�#�%# TiS3, &�*�����#' �� &�*���+ �#����"����) �#"#����������� ���#"�������� �$-
�#�%# TiS3 &���" *���)��) #&&�����"#%��.  


#� ��6�� �� ���. 2, ���&���"������( 6�����#�� &���� 9 emu/(mol �Oe), $*����) &� ��*�-
���� � 6�#"#������) ���&���"������� �6�#*(���� ����+&����6���#, �����#' ����#�*'�� 4� 	 
	 12,56 emu/(mol �Oe). �*' TiS3, &����6�"���( �������� �"��� &�*�&����6������) ��&, �#��� 
$�*(A�� ��#����� "#������) ���&���"������� '�*'���' #��"#*(��".  

=��#�#���) �# ���. 3 ����!*��������) �&���� S2p-�����' TiS3 �"��� #66������) +#�#�-
���. ; ����*(�#�� ��� �#�*�,���' � �����" !��&���"���#*(���� �#���A���' � A����� �������-
����8/�+ �������+ ������) ���#���*���, ��� !��� �&���� '�*'���' ��""�) ��*#6�� �� #��"�� 
���� � 6��+ �����#**���#������� ��!����#&�����+ ��*#+. �����������8/�� �&����� �6����-
�� ��������*(�� 6��� 6���# �# 1,2 !; � !������) ��'�� 6*' S(1)2p3/2 162 � S(2)2p3/2 160,8 !;. ��-
��A���� ��*#6�� S(1)/S(2) = 2. Z�� ���*#�����' �� ����������"� 6#���"�. �#����'��� 
dS(1)Ti = 2,36 � dS(2)Ti = 2,42 Å. �$# !�� �#��# — �#�*���� � !������ ��'�� � "�,#��"��+ �#����'-
��) — ���6���*(����8� � ��*(��) &�*'���#%�� +�"������) ��'�� � %�&���� S(1)—Ti—S(2).  

�# ���. 4 6*' ��#�����' &����6��� �&����� Ti2p-�����' TiS3 � TiS2. �&����� Ti2p-����-
��) �"�8� ��������*(��) �6��� 1 !;. ; �$��+ �*��#'+ ���#� '�*'���' ������+�#*�����", �6-
�#�� 6*' TiS3 +#�#�����# "��(A#' ���&��( ��������.  

�# ���. 5 &����6��� �&����� �#*�����) &�*��� � ��,�"� �����#������ ���$�,6���' (!;)  
 

452,4 (1), 455,8 (2), 457,95 (3), 460,7 (4), 597,4 (5) � 6#*��� �# 
�� &��6�*#"� 1486,6 (6). 

;�6��, ��� �&�����, &�*������� � ��,�"� �����#����-
�� ���$�,6���' �# ��� &��6�*#"� (6) �# ���. 5, �"�8� ��-
$�*(A�) &�� ��&����6������� �# ������ Y��"� (!������ 
���$�,6���' 456 � 458 !;). 
��"� ����, "�,�� ��6�*��( 
��������� — &���+�6 �� �&����# RRAS (Resonant Raman 
 

���. 2. 	�"&��#����#' �#����"���( "#������) ���&���"�������  
                                                      TiS3 

 

 
 

���. 1. Y�#�"��� �����#**������) 
��������� TiS3, ����������) ��& ZrSe3 
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���. 3. �&���� S2p-�����' 6*' TiS3. 
<#&�*�����"� &��#"� &��#�#�� ����#�*'8/�� �&��-
��#. ����A���� ��""� &*�/#6�) &���� 1 � 2 � ��""� 
                      &*�/#6�) &���� 3 � 4 �#��� 2 

 ���. 4. �&���� Ti2p-�����' 6*' TiS3 � TiS2  

 
Auger Spectra) � ���"#*(��"� �,�-�&�����. ;�6��, ��� ��6 �&����# � $�*(A�) (6 �# ���. 5) 
!������) ���$�,6���' ��*���� �� �&������ � "��(A�) !������) ���$�,6���'. Z�� �$��*��*��� 
��"������" ������' ���������#%�� &�� ��#����*(��" ��"������ !������ ���$�,6���' [ 11 ] . 
�*' �&��6�*���' &#�%�#*(��+ ��*#6�� �� �����'��) #��"�� ���� � ���#�# � !*��������8 
��������� $�* ��&�*��� �#���� &*������� �����'��) 6*' TiS3. 

�# ���. 6 &����6��� &#�%�#*(��� &*������� �����'��) (==�) 6*' TiS3. �� &#�%�#*(��+ 
&*�������) �����'��) ���� ��6��, ��� ��/�����8� 6�� &���%�� ����: �6���� ��&# ���� 6�# 
#��"# (S2 � S3 �# ���. 6) � �6�# &���%�' 6������ ��&# ���� (S1 �# ���. 6). ����#%�' #�#*�����# 
�&����� S2p-�����'. �*�6��� ��"����(, ��� &*������� �����'��) ���� ��&# S1 #�#*������ &� 
����) ��������� &*������� �����'��) ���� � TiS2. ��������# &*������� �����'��) 6*' ����  
 

 
 

���. 5. �&����� �#*�����) &�*���, &�*������� � ��,�"� �����#������ 
Ti2p—3d-���$�,6���' (1—5), � 6#*��� �# ��� &��6�*#"� (6 ). ���������- 
                    ��8/�� !������ ���$�,6���' &����6��� � ������. 
�����) RRAS �$���#��� ��������� &���6�-�#"#�������� &��# � ���"#*(��)  
                 �,�-&��. =��������) *����) R �$���#��� �����#����) &�� 
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���. 6. =#�%�#*(��� &*������� �����'��) 6*' TiS3: s-�����'��' ���� (�), p-�����'��' ���� (� ), �����'- 
                                                                               ��' ���#�# (�) 

 
��&# S2 � S3 ��*��#���' � 6*' p-, � 6*' s-�����'��). =*������( �����'��) ���#�# �#��"#�� 6�#-
&#��� !�����) 6� 6 !;. ;�A� 6 !; �#�&�*�,��� ��*(�� �����'��' #��"�� ����. �# !��&���"��-
�#*(��" �&�����, &�*������" &�� !������ 1486,6 !;, � 6�#&#���� 10—15 !; &���������8� 6�# 
�&����#*(��+ ��*#6# S3s-�����'��) &�� �#���+ !�����'+ ��'�� (*��#' &#��*( �# ���. 6), ����-
�������8/�� 6��" ��&#" #��"�� ����, �#� !�� +���A� ��6�� �� �#����#. 

���*#��� �#����� � ����������� !������ Y��"� ��*#6 Ti3d-�����'��) ����#����*�� � ��-
*���� �� !��&���"���#*(��+ �&������.  

�# ���. 7 &����6��� &�*��� &*������� �����'��) � �����" ��*����� ������' ��������-
�#%�� &�� �����������8/�) !������ ���$�,6���' � ���%����#%��. 

;�6��, ��� � ��"������" !������ ������A���� �������������) ��������� &��# (0—7 !;) 
� &���� � !�����'"� �� 8 6� 17 !; "��'���' � ��#����*(��) "���.  

�# ���. 8 &����6�� !��&���"���#*(��) �&���� TiL2,3 XAS (X-ray Absorption Spectra) ���"�-
���� � ����*(�#�#"� "�6�*(��+ �#������. �*' "�6�*����#��' ��#*(���� �����'��' +�"������) 
��'�� "� &��6&�*�,�*�, ��� #��" ���#�# &��'�*'�� 6�# �����'��' ����*���'. Z�� �����'��' 
����*���' +#�#�������8��' ��������" �#�*����" ���&��� �������� � ��*� ��#�"�6�)����' 
Ti2p-�#�#���� � Ti3d-!*��������. 	#��� ���$�#,���' �*�6�8� �� &����6����+ ��A� 6#���+  
� ��*(��) &�*'���#%�� � ����,���� #��"# ���#�# � ������ &�� ��$��� &#�#"����� �#����# 
(�". �#$*�%�). =�!��"� "�6�*(��) �&���� &��*�/���' &��6��#�*'�� ��$�) ��""#���) ����*(-  
 

           
 

���. 7. =�*��� &*������� �����'��) &�� ����- 
��'+ ���������#%�� 1486,6 � 440 !; 

 ���. 8. �&���� &��*�/���' ���#�# � TiS3 � ����*(-
�#� "�*(��&*������ �#����# 6*' Ti4+. 
=#�#"���� �#����# &����6��� � �#$*�%� 
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�#� 6��+ �#������ � �#���"� &#�#"���#"�. ���"�����) #�#*�� !��&���"���#*(��+ 6#���+ &� 
!������ ��'�� Ti2p-�����', �&����#*(��+ ���$�������) � �#*�����) &�*��� �$*��� !������ 
Y��"� � &������ &��# � �&����� &��*�/���' ��#���#�� �# &���������� *��#*����#���) � ����-
������� �����' Y��"� ����) Ti3d-&�*���, ������8 �� ���&������6�� �����) �#���� &*������� 
!*��������+ �����'��). Z�# ���$������( !*��������) ��������� TiS3 "�,�� ���#,#�( ���$�� 
�����'��', ������#8/�� � ����*(�#�� ��*(��) &�*'���#%�� +�"������) ��'�� #��"�� ���#�#  
� ��A���� ���6�����'. 

/	���-�
�� 

������� !��&���"���#*(��� �&����� ������������) ����!"����� � �&����� TiL2,3 &��*�-
/���' TiS3. �$�#��,��# ���#' &�*��#, *��#*����#��#' �$*��� �����' Y��"�. ��/������#��� 
!��) &�*��� ��'�#�� � &�*'���#%��) +�"������) ��'�� #��"�� ���#�# � ��A����). ����*(�#�� 
��"�����' ��"&��#�����) �#����"���� "#������) ���&���"������� ��#���#8� �# ��*(��) 
6�#"#������" ���6�����'. ��6�*(��) �#���� &*������� !*��������+ �����'��) �� �&����#�� 
� &�*��) "��� !��&���"���#*(��� 6#����. ��#*�� !��&���"���#*(��+ 6#���+ &����*'�� 
&��6&�*�,��( ����/������#��� ����� ���#�# � �#�*����" �����'��� ����*���'.  

 
�#$��# ��&�*���# &�� ���#�����) &�66��,�� �����)����� ���6# ���6#"���#*(��+ ��-

�*�6��#��) (&������ _ 13-03-96032-��#*, _ 13-02-01228). 
�$���'  (��������) 
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