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Тема дисертації:
1. Електронна поляризовність одновісно навантажених кристалів K2ZnCL4 з несумірною фазою.

2. The electron polarizability of uniaxially stressed K2ZnCL4 crystals with the incommensurate phase.

Реферат:
1. Дисертація присвячена дослідженню баричних залежностей показників заломлення,
двопроменезаломлення, положення точок фазових переходів, що охоплюють несумірну фазу та
кристалооптичних параметрів діелектричного фероїка K2ZnCl4 в ділянці температур (293-700 К);
апроксимації ni(T, ламбда, сігма) формулою Зельмейєра; розрахунку параметрів ефективних
ультрафіолетових та інфрачервоних осциляторів, електронної поляризовності, рефракцій та оптичних
постійних механічно вільних і навантажених одновісними тисками діелектричних кристалів K2ZnCl4.
Використано інтерференційну методику досліджень у поляризованому світлі та метод Обреїмова. Визначено
параметри оптичних індикатрис, розраховано параметри ефективних осциляторів, оптичні константи та
їхню баричну чутливість. Виявлені зміни пов'язано зі структурою кристалів, запропоновано використання
результатів роботи у вимірювальній техніці, в т.ч. у термометрії. Встановлено, що показники заломлення
кристалів зростають під впливом одновісних тисків, що зумовлено зміщенням спектрів поглинання в
довгохвильову ділянку спектра. Виявлено, що одновісні тиски зміщують точки ФП з пара- в несумірну та



сумірну сегнетоелектричну фази в різні температурні ділянки, що спричинено впливом одновісного тиску на
структуру кристала, а саме орієнтацію тетраедрів . На підставі ab-initio розрахунків зонної електронної
структури, густини станів та оптичних функцій кристала K2ZnCl4 встановлено, що ширина забороненої зони
становить Eg = 4,85 еВ і сформована переважно ZnCl4-комплексами. Показано, що одновісні тиски
зменшують ширину Eg, а величини dEg/dсигмаі, отримані з безпосередніх розрахунків зонної структури
цього кристала добре узгоджуються з оціночними величинами dEg/dсигмаі , отриманими з результатів
досліджень баричних змін показників заломлення.

2. The thesis is devoted to studies of spectral and temperature dependences of the refractive indices,
birefringence, the piezooptic constants; the approximation ni(T,lambda, sigma) with the Selmeer formula, the
calculations of the parameters of effective ultraviolet and infrared oscillators, electron polarizability, refraction, as
well as the optical constants of both mechanically free and uniaxially stressed dielectric crystals K2ZnCl4. The
methods for synthesizing crystals from aqueous solutions, measuring the effect of uniaxial mechanical stresses on
the birefringent properties of crystals are also represented in the thesis. The calculations on the basis of the first
time ab-initio investigations of the band electronic structure, density of states and optical functions of K2ZnCl4
crystal for the orthorhombic space group of symmetry Pna21 were made. The valence-tо-conduction band gap Eg=
4.85 eV of the crystal is found to be of the direct type in the Г-point of Brillouin zone and to be formed by the
electronic states of ZnCl4 complexes only. One of the features of band structure of K2ZnCl4 is a presence of
separated two groups of conduction bands, which are originated from different electrons: first group, at the
bottom of conduction bands, is originated mainly from ZnCl4 ions and second group of higher energies derives
mainly from d-electrons of potassium. It is revealed that the ni values mainly increase under the action of uniaxial
stresses, while the corresponding increments are the largest in the ultraviolet spectral range. These facts are
caused by increment of the electron polarizability, the bonds refraction and the displacement of the absorption
spectra to the longwave region. The uniaxial mechanical pressure along the principal crystallophysical axes is
shown to give rise to shifting the PT points towards higher or lower temperatures, depending on the influence of
uniaxial pressures upon the crystalline structure. The baric coefficients of the PT shift, Тс/ m, are determined for
those crystals.
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