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2. Structure and optical properties of the fullerene films during the doping and irradiation.

Реферат:
1. В роботі досліджено кристалічну структуру, електронні і коливальні спектри конденсованих плівок С60,
легованих молекулами кисню і атомами міді. Вивчено вплив радіаційних пошкоджень при
високоенергетичному опроміненні гама-фотонами на адсорбційну здатність вуглецевих волокон і
електронами (Ее = 1,8 еВ) на кристалічну структуру, комбінаційне розсіяння світла, фотолюмінесценцію,
оптичну провідність плівок С60, Cu-С60 і С70. З застосуванням методів кластерного розкладу функцій Гріна
та теорії багатократного розсіяння виконано першопроинципні розрахунки густини електронних станів,
вільної енергії, переносу зарядів, оптичної провідності для плівок молекул С60 та деяких її сполук з атомами
кисню і міді. Показано, що при легуванні плівок фулеренів молекулами кисню, атомами міді або атомами
вуглецю, одержаними при радіаційних пошкодженнях оболонок молекул С60, зміни оптичних властивостей
відбуваються із-за іонізації інтеркальованих домішок і фулеренів. Іонізація атомів та молекул відповідальна



за появу додаткових сил кулонівської міжмолекулярної взаємодії.

2. The crystal structure, electronic and vibrational spectra of the condensed C60 films, alloyed by the oxygen
molecules and copper atoms are investigated in this work. The influence of radiation damages during the high-
energy irradiation by gamma-photons on the adsorption ability of carbon fibers and by electrons (Ee = 1,8 MeV) on
the crystal structure, Raman scattering, photoluminescence and optical conductivity of the C60, Сu-С60 and C70
films is studied. The first-principle calculation of the density of electronic states, free energy, the transfer of
charges, optical conductivity for the C60 film and some of its compounds with the atoms of oxygen and copper is
carried out using the method of the cluster expansion of the Green functions and theory of multiple scattering. It
is shown that with the alloying of the fullerene films by the oxygen molecules, copper atoms or carbon ones,
obtained with the radiation damages of the fullerene C60 shells, the change in the optical properties takes place
because of the ionization of the intercalated impurities and fullerenes. The ionization of atoms and molecules is
responsible for the appearance of extra forces of Coulomb intermolecular interaction.
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