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Реферат:
1. Дисертацію присвячено дослідженню і розробці моделей для опису закономірностей енергетичного
спектру пасток в об’ємних та мікрокристалах з правильною та деформованою кристалічною граткою, а також
наночастинках. Визначено, що енергії активації в лужногалоїдних кристалах утворюють серії значень
кратних коливальному кванту, що відповідає локальній коливальній моді молекули галоїду (Н-центру).
Запропоновано поєднання методу моделювання форми контурів піків термолюмінесценції разом з методом
часткового висвічування, це дає можливість розширити спектр матеріалів, для яких енергії активації пасток
можна визначити з високою точністю. Вперше проведено порівняльне дослідження низькотемпературної
термо-люмінесценції мікро-, монокристалів та наночастинок CdSe та CdS, з результатів якого слідує, що
глибина залягання енергетичних рівнів дефектів практично не змінюється для наночастинок в порівнянні з
об’ємними кристалами. Виявлено, що порушення структури кристалічної гратки ZrO2:Y2O3, призво-дить до



розкиду енергетичних положень рівнів пасток, а піки термолюмінесценції зазнають уширення. На основі
запропонованої моделі знайдено аналітичну функцію для апроксимації контурів піків термолюмінесценції в
разі уширення.

2. Thesis is dedicated to the study and development of models for describing the regularities in energy spectrum of
traps (point defects) in bulk and microcrystals with an ideal and deformed crystal lattice and nanoparticles. The
investigations were carried out by the methods of thermoluminescence, photoluminescence, Raman scattering,
and also by the methods of mathematical modeling. Alkaline halide crystals have been used as a good model
material for studying regularities in the energy spectrum of traps, mainly due to the simple crystalline structure
and the nature of chemical bonds. It is determined that the activation energies of traps in alkaline halide crystals
form the oscillatory series with the vibrational quantum. The energy of the quantum in oscillator regularity
corresponds to the local vibration mode of the halide molecule (H-center). The mathematical modeling of the
contours of the thermoluminescence peaks makes it possible to decompose the thermoluminescence curve on the
components. Activation energy of traps is obtained as parameters of approximation. The combination of the initial
rise method and the method of peaks approximation allows to expand the range of materials for which the
activation energy of traps can be determined with high accuracy. The comparative investigations of the low-
temperature thermoluminescence of micro-, single crystals and nanoparticles of CdSe and CdS has been made for
the first time. The activation energy of most traps is slightly changing (within a few hundredths eV) from single
crystal to microcrystalline specimens and further to nanoparticles. For example, the activation energies of traps
corresponding to the high-temperature peaks in CdSe coincide within ± 0.02 eV, and the positions of the maxima
change slightly for all samples of CdSe. Accordingly, the difference in depth of traps (energy levels of points
defects) for nanoparticles was not detected in comparison with bulk crystals. The study of the
thermoluminescence of nanosized powders ZrO2:Y2O3, with different percentages of Y2O3 (used to stabilize the
tetragonal or cubic structure of zirconium dioxide) was performed. It was found that in ZrO2:Y2O3 crystall lattice
disorder and the inhomogeneous distribution of oxygen vacancies cause the activation energies variation and
broadening of the thermoluminescence peaks. The full width at half maximum of the activation energy distribution
in ZrO2:Y2O3 is from 0.05 to 0.07 eV for the samples with various Y2O3 concentrations. The equation describing
the contour of the broaden thermoluminescence peaks was proposed. A model of thermoluminescence of
ZrO2:Y2O3 is proposed. In this model O–-centers act as traps and the centers of recombination are F+ or T-
centers: the hole releases from the trap and recombines at the electronic center. Such mechanism is confirmed by
the results of comparison of the temperature dependence of the photoluminescence spectra that demonstrate
their different behavior before and after the accumulation of lightsum (vacant and filled traps, respectively). The
traps empting and the change in the charge state of point defects (in particular, F+ and T-centers) affect on
radiative and non-radiative recombination process. Consequently, the change of the intensity of
photoluminescence at a constant intensity of excitation is observed.
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