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Реферат:
1. У дисертаційній роботі досліджено електрону структуру і оптичні властивості низки галогенідів типу
Tl4ВX6 (В = Hg, Cd; X = Cl, Br, I). Зокрема, отримано РФС-спектри внутрішніх та валентних електронів сполук
Tl4ВX6 при кімнатній температурі; досліджено енергетичний розподіл Ip-станів і Brp-станів галогенідів при
ізоморфних заміщеннях атомів одного сорту атомами іншого сорту методами рентгенівської емісійної
спектроскопії на основі аналізу рентгенівських емісійних I Lγ4– та Br K2–смуг, відповідно. Виконано
теоретичні розрахунки «із перших принципів» щільності електронних станів та зонної структури сполук
Tl4ВX6 (В = Hg, Cd; X = Cl, Br, I). Розраховані «із перших принципів» основні оптичні характеристики
(коефіцієнт поглинання α(ω), дійсна та уявна частини діелектричної функції ε1(ω) і ε2(ω), показник заломлення n(ω),
коефіцієнт екстинкції k(ω), коефіцієнт оптичного відбивання R(ω), спектр енергетичних втрат L(ω) для сполук
Tl4ВX6 (В = Hg, Cd; X = Cl, Br, I). Для об’єктів дисертаційної роботи досліджені Раманівські спектри. Ключові



слова: галогеніди, рентгенівська фотоелектронна спектроскопія, рентгенівська емісійна спектроскопія,
електронна структура, оптичні властивості, зонні розрахунки.

2. In the thesis the electronic structure and optical properties of a number of halides of Tl4BX6-type (B = Hg, Cd,
Pb; X = Cl, Br, I) are investigated. In particular, the XPS spectra of the core-level and valence electrons of the
Tl4BX6 compounds at room temperature were derived; the energy distribution of valence I p-states and Br p-
states of halides at isomorphic substitutions of atoms is studied by X-ray emission spectroscopy based on the
analysis of X-ray emission I Lγ4– and Br K2– bands, respectively. Theoretical “first principles calculations" of the
density of electronic states and the band structure of Tl4BX6 compounds (B = Hg, Cd, Pb; X = Cl, Br, I) are
performed. The basic optical constants (absorption coefficient α(ω), real and imaginary parts of the dielectric function
(ε1(ω) and ε2(ω)), refractive index n(ω), extinction coefficient k(ω), optical reflection coefficient R(ω), energy loss spectrum L(ω)
are calculated for the Tl4HgBr6compound. Raman spectra were studied for the halides under consideration.
Keywords: halides, X-ray photoelectron spectroscopy, X-ray emission spectroscopy, electronic structure, optical
properties, band structure calculations.
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