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2. Lattice Dynamics and Energy Band Symmetry in Nonmetal Crystals Based on Pyramidal Structural Elements XY3

Реферат:
1. Дисертацiю присвячено визначенню спектроскопiчних проявiв наявностi в будовi кристалiчних сполук
пiрамiдальних структурних елементiв XY3 та єх ускладнених похiдних модифiкацiй X2Y6, X2Y7. З
використанням теоретико-групових методiв симетрiйного аналiзу в побудовi форм нормальних коливань як
самих структурних елементiв, так i кристалiчних сполук в цiлому, знайденi в аналiтичному виглядi форми єх
нормальних коливань та надана однозначна iнтерпретацiя спектрiв комбiнаційного розсiяння та
iнфрачервоного поглинання свiтла в таких сполуках як (-LiJO3, K2Pb2Si2O7, Li2Pb2Si2O7. Встановлено
кристалiчну структуру енантiомiрiв йодату лiтiю. Запропоновано модель структурноє та електронноє
природи явища природноє оптичноє активностi в (-LiJO3. На основi аналiзу коливальних спектрiв уточнена
просторова група кристалу K2Pb2Si2O7, запропонована можлива структура кристалу Li2Pb2Si2O7. Надано
класифiкацiю енергетичних станiв кристалiв (-LiJO3 у великiй зонi (зонi Джонса), введення якоє дозволяї



визначити дисперсiю фонон них станiв в напрямку Г-А зони Брiлуена i, зокрема, надати iнтерпретацiю
експериментально зареїстрованим спектрам КРС другого порядку

2. The thesis is devoted to the establishments of spectroscopic manifestations of the structural peculiarities of
crystals based on pyramidal structural elements XY3. The forms of the normal vibrations of structural elements
XY3, X2Y6, X2Y7 and (-LiIO3, K2Pb2Si2O7 single crystals have been built using the projective operator technique,
and the assignments of spectral bands have been done. The crystal structures of two enantiomorphous forms of (-
LiIO3 have been described, and structural and electronical origin of natural optical activity has been proposed. On
base of analysis of the crystal structure and vibrational spectra the space group of K2Pb2Si2O7 single crystal has
been revised. The possible structure of Li2Pb2Si2O7 single crystal has been proposed.
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