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Новые методики анализа 4f-фотоэмисии

Очень высокая поверхностная чувствительность



Часть I

Определение ориентации
магнитных моментов
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Моделирование 4f-спектров 

Рассматривался дипольный переход из начального состояния 4f-орбитали в 

конечное состояние с вылетевшим фотоэлектроном 

1 F. J. Garc´ıa de Abajo, et. al // Phys. Rev. B. — 2001. — Vol. 63. — P. 075404

Можно рассчитать 4f-спектры 
для разных 𝑴𝑱.

- гамильтониан 4f-оболочки

Коэффициент U включает в себя четыре 
коэффициента Клебша-Гордана:

СОВ смешивает LS-состояния

σ можно считать с помощью программного пакета EDAC1
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Набор рассчитанных 4f-спектров Ln3+ 
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Анализ 4f-спектров TbRh2Si2

domains

PM

FM

J

J

terraces

PM

|±6⟩

FM

|6⟩
Определены возможные направления магнитных 
моментов, но не подтверждено 
магнитное упорядочение моментов в слоях
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Tb3+

Si

Rh

Меняется ли магнетизм вблизи поверхности кристалла?

АФМ упорядочение в объеме при температуре 94 К
Тетрагональная структура
D4h (4/mmm)



Часть II

Анализ поведения
кристаллического поля
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Магнитное упорядочение TbRh2Si2

Первый слой

Четвертый слой

Изменение
Кристаллического поля
На поверхности?
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Параметры кристаллического поля

Тетрагональная структура

D4h (4/mmm) в объеме
C4v (4mm) на поверхности

TbRh2Si2

Tb3+

Si

Rh

Кристаллическое поле

Tb3+: [Xe]
L=3
S=3
J=6
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Параметры кристаллического поля

4f

DFT SCF => V( ) 
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3. Ванньеризация 4f состояний

Семь |l,m> состояний
l=3
m=-3…3

4.

P. Nov’ak et al. // Phys. Rev. B. — 2013. — Vol. 87. — P. 205139.10/18



Параметры кристаллического поля

No hybridization Si-3p hybridization
Find the eigenvalues of 𝑪𝑬𝑭

2J+1 sublevels

Tb3+: [Xe]

[*] H. Abe et al., J. Phys. Soc. Jpn. 71, 1565 (2002),

Literature*

CEF splitting
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Анализ кристаллического поля

ТФП расчеты4
𝒒
𝒌

Гамильтониан с членом
молекулярного поля

H

diagonalization

2 P. Nov’ak et al. // Phys. Rev. B. — 2013. — Vol. 87. — P. 205139.

Кристаллическое поле
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Анализ кристаллического поля

𝐸n получены путем диагонализации 4f-гамильтониана

hv=200 eV

Кристаллическое поле 
на поверхности 
сильнее, чем в объеме

13/18 * H. Abe et al. // J. Phys. Soc. Japan — 2002. — Vol. 71. — P. 1565.

Ref. [5]
[*]



Часть III

Структурный анализ
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Kinetic energy (eV)

Multiple Scattering

N1s

XPS spectra

Intensity

Равновеликая проекция

Структура

Преимущества:
- Химическая селективность
- Высокая структурная 
чувствительность

Недостатки:
- Метод применим только к 
монокристаллам

Фотоэлектронная дифракция (ФД)
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Структурный ФД анализ

Опубликовано: Phys. Rev. B 98, 195438 (2018)

Алгоритм Левенберга — Марквардта

Эксперимент

B1s

Первоначальная
догадка

Минимальный
R-фактор
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ФД анализ TbRh2Si2

ФД анализ:
Величина поверхностной релаксации 37%

Расстояние между
1-м и 2-м слоями

Результаты ФД анализа
идеально согласуются с 
расчетами в рамках ТФП

Tb-терминация
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sssd

Спасибо за внимание!

Выводы
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Продемонстрированы возможности 4f-фотоэмиссии 
для поверхностного анализа:

1.Ориентации магнитных моментов

2.Кристаллического поля

3.Атомной структуры

редкоземельных
слоев

Работа выполнена при поддержке 
Санкт-Петербургского государственного университета 

(грант №103483725)



Magnetic Susceptibility

PM phase

AFM phase

Verifying CFP




