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Введение
Некоторые углеродные наноматериалы

Рис. 1: Самые известные углеродные 0D-, 1D- и 2D-материалы
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Введение
Актуальность NEXAFS в исследованиях углеродсодержащих веществ
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Введение
Цели и задачи

Цель
Отработка методики использования пакета FDMNES для
моделирования NEXAFS-спектров углеродсодержащих веществ
и углеродных материалов.

Задачи
получение навыков конфигурации, использования и
анализа результатов работы пакета FDMNES;
моделирование NEXAFS-спектров некоторых
углеродсодержащих веществ: угарного CO и
углекислого CO2 газов, метана CH4 и этана C2H6, а также
классических углеродных материалов: графита и алмаза;
анализ полученных спектров и сравнение их с
литературными данными.
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Основы XAS
Постановка эксперимента и связь с теорией
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Рис. 2: Упрощённая схема XAS в режиме пропускания
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Основы XAS
Типичный вид спектров XAS
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Рис. 3: Экспериментальные данные об энергетической зависимости
массовых коэффициентов ослабления

X-ray Reference Data in SQLite — https://xraypy.github.io/XrayDB
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Основы XAS
XAFS — тонкая структура спектров рентгеновского поглощения
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Рис. 4: Спектральные области XAFS на примере K -края меди

XAS lib — https://xaslib.xrayabsorption.org
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Моделирование NEXAFS-спектров с помощью FDMNES
Основные сведения о FDMNES

FDMNES — Finite Difference Method Near Edge Structure.
Разработчики: исследовательская группа SIM (Surfaces,
Interfaces and Nanostructures), Institute Néel, CNRS.

Сайт проекта: https://fdmnes.neel.cnrs.fr/.

Язык программирования: Fortran 2003.

Параллелизация: MPI — Message Passing Interface.

Доступность: свободное скачивание, компиляция и
использование.

Последнее обновление: 05.10.2023.
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Моделирование NEXAFS-спектров с помощью FDMNES
Алгоритм моделирования и примеры конфигурационных файлов

Инициализация расчёта

Формирование списка задач
Конфигурация вычислений

Вычисления FDMNES

Анализ результатов

Изучение деталей расчёта
Построение графиков

1 ! Input file for
FDMNES

2 3
3 Sim/Carbon/CO.txt
4 Sim/Carbon/CO2.txt
5 Sim/Carbon/CH4.txt

1 ! FDMNES indata file for the carbon
K-edge in CH4

2 File_out
3 Sim/Carbon/results/CH4
4
5 Enerpho
6 Range
7 280. 0.1 290. 0.5 320. 1. 335.
8
9 Radius

10 6.0
11
12 Molecule
13 1.087
14 6 0.0 0.0 0.0
15 1 1.0 0.0 0.0
16 1 1.0 109.5 0.0
17 1 1.0 109.5 120.0
18 1 1.0 109.5 240.0
19
20 Convolution
21
22 End
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Моделирование NEXAFS-спектров с помощью FDMNES
Результаты моделирования для молекул лёгких газов

0

5

10

15

20

280 285 290 295 300 305 310

σ
/M

,
10

−
3

M
b
·m

ol
/g

E, eV

CH4

CO
CO2

CO, CO2 and CH4 NEXAFS for carbon K-edge

Рис. 5: NEXAFS-спектры молекул CO, CO2 и CH4
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Моделирование NEXAFS-спектров с помощью FDMNES
Результаты моделирования для молекулы этана

−0.05

0.00

0.05

0.10

0.15

0.20

0.25

0.30

0.35

280 285 290 295 300 305 310

σ
,

M
b

E, eV

eclipsed
staggered

(σe − σs) · 103

C2H6 NEXAFS for carbon K-edge

Рис. 6: NEXAFS-спектры молекулы C2H6 в заслонённой (цис-) и
заторможенной (транс-) конформациях
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Моделирование NEXAFS-спектров с помощью FDMNES
Результаты моделирования для графита и алмаза
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Рис. 7: NEXAFS-спектры графита и алмаза
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Заключение

Основные результаты
Получены навыкы конфигурации, использования и анализа
результатов работы пакета FDMNES;
Выполнено моделирование NEXAFS-спектров молекул CO,
CO2, CH4 и C2H6, а также графита и алмаза;
Проведён первичный анализ полученных спектров.

Благодарю за внимание!
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