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Тема дисертації:
1. Трансформація електронних і фононних станів у кристалах типу TlInS2 в області фазових переходів і при
просторовому обмеженні

2. Transformation of electron and phonon states in TlInS2-type crystals in the range of phase transitions and upon
confinement

Реферат:
1. Дисертацію присвячено з’ясуванню природи та особливостей фізичних процесів у шаруватих
халькогенідних сегнетоелектриках типу TlInS2 в області фазових переходів і при легуванні та просторових
обмеженнях і можливостей формування композитів на їх основі. Методами функціоналу густини проведено
розрахунки фізичних характеристик кристалів TlInS2, TlIn(S0.75Se0.25)2 і наношарів TlInS2 та
експериментальні дослідження оптичних (еліпсометрія, раманівське розсіювання, двопроменезаломлення,
кут повороту оптичної індикатриси, поглинання) та пружних властивостей кристалів TlIn(S1 xSex)2. У рамках
першопринципного підходу в різних наближеннях (DFT/PBE-D, DFT/LDA-D+U) проведено дослідження
енергетичних зонних спектрів, повних та парціальних густин електронних станів кристалів TlInS2 і



TlIn(S0.75Se0.25)2. У наближеннях DFT/PBE-D+U розраховано дійсну та уявну частини діелектричної функції,
спектральні поляризаційні залежності коефіцієнтів поглинання, показників відбивання та коефіцієнтів
екстинкції кристалів TlInS2 і TlIn(S0.75Se0.25)2, для яких виявлено незначну анізотропію. Результати
розрахунків порівняно з отриманими експериментальними даними оптичної спектроскопії (оптичне
поглинання та еліпсометрія). У результаті спектроеліпсометричних досліджень кристалів TlIn(S1 xSex)2 (0 < x
≤ 0.25) в області 1–5 еВ у температурному інтервалі 133 К–300 К проведено аналіз обумовлених ізовалентним
заміщенням та температурою змін спектральних залежностей дійсної та уявної частин діелектричної
функції, показника заломлення та коефіцієнта екстинкції. У результаті досліджень спектрів раманівського
розсіювання світла кристалів TlIn(S1 xSex)2 при найменшому досягнутому прояві фонон-фононної взаємодії
(30 К) проаналізовано композиційну поведінку частот, напівширин та інтегральних інтенсивностей
фононних мод в інтервалі 0 < х ≤ 0.25, та їх зміни в області фазових переходів. Встановлено T-х діаграму
кристалів TlIn(S1 xSex)2 (0 ≤ x ≤ 0.25) та уточнено T-p діаграму кристала TlInS2. Проведено квантово-хімічні
розрахунки електронних властивостей для наношарів TlInS2 різної товщини з використанням коду Vienna Ab
Initio Simulation Package на основі теорії функціоналу електронної густини, при цьому використано функцію
обмінно-кореляційного функціоналу Форде-Берка-Ернцергофа в рамках узагальненого градієнтного
наближення. З’ясовано умови кристалізації TlInS2 та TlInSe2 у аморфних плівках та формування
нанокристалів різної морфології TlInS2, SbSI та Sn2P2S6 у композитах на основі As2S3 і TlInSe2 у склі As2Se3 у
результаті дії лазерного випромінювання та/або температурного відпалу.

2. The thesis is devoted to elucidation of the nature and specific features of physical processes in layered
chalcogenide ferroelectrics of TlInS2 type in the region of phase transition as well as upon doping and spatial
confinement and possibilities of formation of composites on their base. For this purpose density functional theory
(DFT) calculations of physical characteristics of TlInS2 and TlIn(S0.75Se0.25)2 crystals and TlInS2 nanolayers were
performed as well as experimental studies of optical (ellipsometry, Raman scattering, birefringence, angle of
optical indicatrix rotation, absorption) and elastic properties of TlIn(S1 xSex)2 crystals. In the framework of ab
initio approach, different approximations (DFT/PBE-D, DFT/LDA-D+U) were used to study the energy band
structure, full and partial densities of electron states of TlInS2 and TlIn(S0.75Se0.25)2 crystals. The DFT/PBE-D+U
approximations were used to calculate the real and imaginary parts of the dielectric function, spectral polarization
dependences of absorption coefficients, reflection indices and extinction coefficients of TlInS2 and
TlIn(S0.75Se0.25)2 crystals, for which a slight anisotropy was found. Based on the spectroscopic ellipsometry
studies of TlIn(S1 xSex)2(0 < x ≤ 0.25) crystals in the 1–5 eV range in the temperature interval 133 K–300 K,
isovalent substitution-related and temperature-related variations of spectral dependences of the real and
imaginary parts of the dielectric function, refractive index end extinction coefficient are analysed. Based on Raman
scattering studies of TlIn(S1 xSex)2 performed at lowest achieved phonon-phonon coupling (30 K), compositional
behaviour of phonon mode frequencies, halfwidths, and integrated intensities in the 0 < х ≤ 0.25 range and their
changes in the region of phase transitions are analyses. The T-x diagram of TlIn(S1 xSex)2 crystals (0 ≤ x ≤ 0.25)
was established and the T-p diagram of the TlInS2 crystal was refined. Quantum-chemical calculations of
electronic properties for TlInS2 nanolayers of various thickness are performed using Vienna Ab Initio Simulation
Package code based on electronic density functional theory, Perdew-Burke-Ernzerhof exchange-correlation
functional being used in the framework of the generalized gradient approximation. Conditions of crystallisation of
TlInS2 and TlInSe2 in amorphous films and formation of TlInS2, SbSI and Sn2P2S6 nanocrystals of various
morphology in composites based on As2S3 and TlInSe2 in As2Se3 glass as a result of laser radiation and/or thermal
annealing were elucidated .
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Код за ЄДРПОУ: 02070987

Місцезнаходження: вул. Університетська, буд. 1, Львів, 79000, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR:

Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Галян Володимир Володимирович

2. Volodymyr Halyan

Кваліфікація: д. ф.-м. н., доцент, 01.04.10

Ідентифікатор ORCID ID: 0000-0003-0066-7174

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Волинський національний університет імені Лесі Українки

Код за ЄДРПОУ: 02125102

Місцезнаходження: проспект Волі, буд. 13, Луцьк, Луцький р-н., 43025, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR:



Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Джаган Володимир Миколайович

2. Volodymyr Dzhagan

Кваліфікація: д. ф.-м. н., професор, 01.04.10

Ідентифікатор ORCID ID: 0000-0002-7839-9862

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Інститут фізики напівпровідників ім. В.Є. Лашкарьова НАН
України

Код за ЄДРПОУ: 05941695

Місцезнаходження: , 03028

Форма власності:
Сфера управління:
Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Рецензенти
Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Височанський Юліан Миронович

2. Yulian M. Vysochanskii

Кваліфікація: д. ф.-м. н., професор, 01.04.07

Ідентифікатор ORCID ID: 0000-0002-2501-1780

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Державний вищий навчальний заклад "Ужгородський
національний унiверситет"

Код за ЄДРПОУ: 02070832

Місцезнаходження: вул. Підгірна, буд. 46, Ужгород, Ужгородський р-н., 88000, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR:

Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Різак Василь Михайлович

2. Vasyl Rizak

Кваліфікація: д. ф.-м. н., професор, 01.04.10

Ідентифікатор ORCID ID: 0000-0002-9177-0662

Додаткова інформація:



Повне найменування юридичної особи: Державний вищий навчальний заклад "Ужгородський
національний унiверситет"

Код за ЄДРПОУ: 02070832

Місцезнаходження: вул. Підгірна, буд. 46, Ужгород, Ужгородський р-н., 88000, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR:

Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Небола Іван Іванович

2. Ivan I. Nebola

Кваліфікація: д. ф.-м. н., професор, 01.04.07

Ідентифікатор ORCID ID: 0000-0002-7087-1384

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Державний вищий навчальний заклад "Ужгородський
національний унiверситет"

Код за ЄДРПОУ: 02070832

Місцезнаходження: вул. Підгірна, буд. 46, Ужгород, Ужгородський р-н., 88000, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR:

VIII. Заключні відомості
Власне Прізвище Ім'я По-батькові
голови ради

 
Блецкан Дмитро Іванович

Власне Прізвище Ім'я По-батькові
головуючого на засіданні

 
Блецкан Дмитро Іванович

Відповідальний за підготовку
облікових документів

 
Грабар О.О. 

Реєстратор   УкрІНТЕІ

Керівник відділу УкрІНТЕІ, що є
відповідальним за реєстрацію наукової
діяльності

Юрченко Тетяна Анатоліївна


