
Облікова картка дисертації

I. Загальні відомості
Державний обліковий номер: 0418U003519

Особливі позначки: відкрита

Дата реєстрації: 02-11-2018

Статус: Захищена

Реквізити наказу МОН / наказу закладу:

ІІ. Відомості про здобувача
Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Рудиш Мирон Ярославович

2. Rudysh Myron Yaroslavovych

Кваліфікація:
Ідентифікатор ORCID ID: Не застосовується

Вид дисертації: кандидат наук

Аспірантура/Докторантура: так

Шифр наукової спеціальності: 01.04.10

Назва наукової спеціальності: Фізика напівпровідників і діелектриків

Галузь / галузі знань:  Не застосовується 

Освітньо-наукова програма зі спеціальності: Не застосовується

Дата захисту: 24-10-2018

Спеціальність за освітою: Фізика конденсованого стану

Місце роботи здобувача: Львівський національний університет імені Івана Франка

Код за ЄДРПОУ: 02070987

Місцезнаходження: вул. Університетська 1, м. Львів, Львівська обл., 79000, Україна

Форма власності:
Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується



ІІІ. Відомості про організацію, де відбувся захист
Шифр спеціалізованої вченої ради (разової спеціалізованої вченої ради): Д 35.051.09

Повне найменування юридичної особи: Львівський національний університет імені Івана Франка

Код за ЄДРПОУ: 02070987

Місцезнаходження: вул. Університетська 1, м. Львів, Львівська обл., 79000, Україна

Форма власності:
Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

ІV. Відомості про підприємство, установу, організацію, в якій було
виконано дисертацію
Повне найменування юридичної особи: Львівський національний університет імені Івана Франка

Код за ЄДРПОУ: 02070987

Місцезнаходження: вул. Університетська 1, м. Львів, Львівська обл., 79000, Україна

Форма власності:
Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 29.19.31

Тема дисертації:
1. Оптико-електронні параметри кристалів літій-амоній сульфату під дією одновісних тисків

2. Optical-electronic parameters of lithium ammonium sulfate crystals under the action of uniaxial pressures

Реферат:
1. Робота присвячена експериментальному та теоретичному дослідженню температурних та баричних змін
оптичних властивостей та електронної структури кристалів літій-амоній сульфату, які можуть перебувати в
одній з двох поліморфних модифікацій. У роботі методом повільного випаровування з водного розчину
синтезовано монокристали LiNH4SO4 хорошої оптичної якості та досліджено їх структуру за допомогою
дифракції Х-променів. Вперше проведено дослідження дисперсії показників заломлення n(λ) кристалів
LiNH4SO4 двох модифікацій у видимій ділянці спектра для трьох кристалофізичних напрямків і встановлено,
що вони володіють значною анізотропією. Досліджено двопроменезаломлюючі властивості кристалів і
виявлено наявність ізотропних точок: для α-модифікації – у довгохвильовій ділянці спектра, для β – у
короткохвильовій. Виявлено значне температурне та баричне зміщення положень ізотропних точок.
Досліджено температурну зміну кутів між оптичними осями кристалів, які підтвердили наявність ізотропної
точки. Наведено результати дослідження інфрачервоних спектрів відбивання в діапазоні хвильових чисел
700-1700 см-1 механічно вільного та одновісно затиснутого кристала LiNH4SO4. Отримано частоти смуг



відбивання, повздовжніх νLO і поперечних νТO коливань, константи затухання  і сили осцилятора f. За
допомогою дисперсійних співвідношень Крамерса-Кроніга та спектрів відбивання отримано й
проаналізовано баричні зміни спектральних залежностей оптичних сталих. Проведено розрахунки зонно-
енергетичної структури кристалів LiNH4SO4 з використанням теорії функціонала густини. Встановлено
низьку дисперсію енергетичних рівнів E(k) для точок високої симетрії зони Бріллюена з використанням
різних функціоналів. Оцінено ширину забороненої зони. Встановлено походження енергетичних рівнів
валентної зони та зони провідності. Проаналізовано характер хімічного зв’язку і показано, що у
тетраедричних комплексах N-Н та S-O зв’язки є ковалентними. Розраховано спектри дійсної ε1 та уявної ε2
частин діелектричної функції, з яких отримано спектральну залежність n(λ) та Δn(λ). Виявлено хороше
узгодження розрахованих спектральних залежностей n(λ) і Δn(λ) з експериментально отриманими даними.
Представлено результати дослідження X-променевих фотоелектронних та X-променевих емісійних
спектрів,які підтвердили теоретично розраховані дані зонно-енергетичної структури кристалів. Визначено
енергії зв’язку остовних електронів складових елементів.

2. The work is devoted to the ascertainment of the regularities of the electronic structure, temperature and baric
changes in optical properties of dielectric crystals. These are typical representatives of the ABCX4 group and may
be in one of two polymorphic modifications. LiNH4SO4 single crystals of good optical quality in two (α and β)
polymorphic modifications were synthesized from aqueous solution by the method of slow evaporation. The
structure of the obtained crystals is investigated by X-ray diffraction method. The dispersion of refractive indices
n(λ) of LiNH4SO4 crystals in two modifications is investigated using Obreimov method for the three crystal-physical
directions in the optical spectral region. The refractive indices of the studied crystals are of a significant
anisotropy. The presence of isotropic points is revealed. Investigated birefringence properties of the crystals in the
optical region of the spectrum confirm the investigations results for the refractive indices. The presence of
birefringence-sign-inversion points for α-modification is found in the long-wavelength region of the spectrum, for β
– in the short-wavelength region. Given are results of study of the influence of temperature and pressure on the
birefringence of the crystals. A significant temperature and baric displacement of isotropic point is established.
Uniaxial pressures are established to lead to a different in sign birefringence change. The results of investigation of
spectral and temperature dependences of combined piezooptical coefficients are presented. It was found that
coefficients have different signs, reveal a significant dispersion and vary slightly with temperature. Minor
anomalies in (T) behavior are detected. Results of the investigation of infrared reflection spectra in the range of
700-1700 cm-1 wave numbers are presented. Frequencies of reflection bands of LiNH4SO4 crystal at room
temperature are obtained. Influence of uniaxial pressures on the position and intensity of the infrared reflection
spectra bands was investigated. Evaluated and discussed are frequencies of longitudinal νLO and transverse νТO
oscillations, damping constant  and oscillator strength f of mechanically free and clamped by the uniaxial pressure
LiNH4SO4 crystal. Using the Kramers-Kronig dispersion relations for reflection spectra, baric changes in spectral
dependences of optical constants were obtained and analyzed. Calculations of the band-energy structure of
LiNH4SO4 crystals of two modifications were performed using density functional theory. Dispersion of electronic
levels E(k) for the points of high symmetry of the Brillouin zone was constructed using various functionals for
describing the exchange-correlation interaction of electrons. A low dispersion of energy levels in comparison with
other isomorphic crystals of the ABCX4 group was established. Width of the bandgap is estimated and compared
with literary data. Full and partial states densities are calculated. Origin of the energy levels of valence and
conduction band is established. For the investigated crystals, the top of valence band is formed by 2p-states of
oxygen, while the bottom of conduction band – by 1s-states of hydrogen (α-LAS) and 2s-states of lithium (β-LAS). The
top of valence band and the bottom of conduction band are located in the center of the Brillouin zone (Г point).
The sections of distribution of the electronic density in planes passing through atoms are presented. The character
of the chemical bonding is analyzed and it is shown that bonds in tetrahedral N-H and S-O complexes are
covalent. Interaction between complexes and lithium ions is ionic in nature. The spectra of the real ε1 and imaginary
ε2 parts of the dielectric function were calculated, from which the spectral dependences of the refractive index and
birefringence were obtained. Good agreement between calculated spectral dependences n(λ) and Δn(λ) and



experimentally obtained data is revealed. Results of the study of X-ray photoelectron and X-ray emission spectra
for two LiNH4SO4 crystals modifications are presented. The effect of bombarding the surface of crystals with Ar+
ions on the electronic structure of the crystals has been investigated. Bonding energies of the core electrons of
constituent elements are determined. It is found that the values of binding energy of core electrons of lithium,
sulfur and oxygen atoms do not change in a result of irradiation of the surface of α-LiNH4SO4 crystal with Ar+ ions
for two crystal modifications. The similarity of electron bonding energies in α- and β-modification crystals testifies to
the proximity of the nature of chemical bonding in two modifications. X-ray photoelectronic and X-ray emission
spectra of crystals have confirmed theoretically calculated data of the band-energy structure of crystals.
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