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1. Дослідження дисперсійних залежностей фононного спектру складних кубічних кристалів в концепції
надпросторової симетрії

2. Studies of dispersion dependences of complex cubic crystals phonon spectrum in the concept of superspace
symmetry

Реферат:
1. Застосовано спосіб визначення структури складного кристалу, як (3+d)-мірної структури, у вигляді згортки
мотиву з механізмом повторення. Розглянуто поетапне ускладнення кристалів з (2a2a2a)- та (2а2а4с)-
надграткою, виходячи з простої кубічної гратки протокристалу, наведені Фур’є-компоненти матриці
оператора дефекту мас. Розглянуті принципи теорії динаміки кристалічної гратки, в тому числі із
врахуванням наслідків надпросторової симетрії для кристалів структурних типів NaCl, AuCu3 та BaTiO3.
Сформульовані загальні симетрійні співвідношення, що накладаються узагальненою симетрією на опис
динаміки гратки модульованих кристалів. Проаналізовано структури узагальнених динамічних матриць
складних кристалів в традиційному і надпросторовому підходах з врахуванням амплітуд модуляційних
функцій масового та силового збурення. Розглянуто динаміку гратки кристалів типу BaTiO3 в концепції



надпросторової симетрії. На основі побудованої узагальненої динамічної матриці проаналізовано загальну
схему розрахунку фононних спектрів складних кристалів в еквідистантному та нееквідистантному
наближеннях. Проведено аналіз симетрії віток фононного спектру для високосиметричних точок і напрямків
зони Бриллюена. Застосовано надпросторовий підхід для досліджень динаміки гратки перовськітних
природних (2а2а4с)-надґраток. На основі побудованої узагальненої динамічної матриці складних кристалів
типу BaSrTi2O6 тетрагональної сингонії проведено розрахунки модельних фононних спектрів природних
(2а2а4с)-надґраток в еквідистантному і нееквідистантному наближеннях для ланцюга генезису структурних
ускладнень: пакет D(Ba2Ti2O4) – пакет B(C) (Ba2Ti2O5) – пакет A(Ba2Ti2O6) – BaSrTi2O6. Застосовано
надпросторовий підхід для досліджень динаміки ґратки систем перовськітних твердих розчинів для різних
моделей заміщення у катіонних надґратках (типів (A|0.5A||0.5)(B|0.5B||0.5)O3, (A|0.5A||0.5)BO3 і A(B|0.5B||0.5)O3
(x,y=0.5)), проаналізовано загальну схему трансформації фононних віток складних систем твердих розчинів,
як (4a4a4a)-надґраток, виходячи із гранецентрованої кубічної гратки протокристалу. Шляхом підгонки
розрахункових значень частот фононних мод у точці Г(0,0,0) з експериментальними значеннями та
розрахунками інших авторів визначені силові постійні міжатомної взаємодії, в зв’язку з чим, питання
узгодження розрахунку з експериментом забезпечується апріорі.

2. The method of determining the complex crystal structure as (3+d)-dimensional structure in the form of motive
convolution with repetition mechanism was used. The gradual complication of crystals with (2a2a2a)- and
(2а2а4с)-superlattices has been considered, proceeding from the simple cubic protocrystal lattice, the Fourier
components of mass defect operator matrix have been given. The principles of the dynamics theory of a crystalline
lattice, also taking into account the consequences of superspace symmetry for crystals of NaCl, AuCu3 and BaTiO3
structural typeshave been considered. The general symmetry relations imposed by generalized symmetry on the
description of the modulated crystals lattice dynamics have been formulated. The structures of generalized
dynamic matrices of complex crystals in the traditional and superspace approaches with the consideration of
amplitudes of modulation functions of mass and force disturbance have been analyzed. The lattice dynamics of
BaTiO3 crystals type in the concept of superspace symmetry has been considered. On the basis of the constructed
generalized dynamic matrices, the general scheme for calculating the phonon spectra of complex crystals in
equidistant and non-equidistant approximations has been analyzed. The symmetry analysis of the branches of the
phonon spectrum has been performed for high-symmetry points and directions of the Brillouin zone. Superspace
approach has been used to study the dynamics of lattices of perovskite natural (2а2а4с)-superlattices. On the basis
of the constructed generalized dynamic matrices of the BaSrTi2O6 type complex crystals of the tetragonal
syngony the calculations of the natural (2а2а4с)-superlattices model phonon spectra in equidistant and non-
equidistant approximations for the chain of structural complications genesis have been made: package D
(Ba2Ti2O4) - package B (C) (Ba2Ti2O5) - package A (Ba2Ti2O6) - BaSrTi2O6. Superspace approach has been applied
to study the lattice dynamics of perovskite solid solutions systems for different substitution models in cation
superlattices (A|0.5A||0.5)(B|0.5B||0.5)O3, (A|0.5A||0.5)BO3 and A(B|0.5B||0.5)O3 (x,y=0.5) types, the general scheme
of transformation of solid solutions complex systems phonon branches as (4a4a4a)-superlattices, proceeding from
the face-centered cubic lattice of the protocrystal has been analysed. By fitting the calculated values of the
phonon modes frequencies at the point Г(0,0,0) with the experimental values and calculations of other authors, the
power constant of the inter-atomic interaction has been determined, in this connection, the question of
reconciliation of the calculation with the experiment is provided a priori.
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