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Тема дисертації:
1. Теоретичне дослідження кристалічної будови і електронної структури йонного провідника La0.5Li0.5TiO3

2. Theoretical study of a crystal structure and electronic structure of an ionic conductor of La0.5Li0.5TiO3

Реферат:
1. Дослідження проведено високоточним першопринципним методом FLAPW. На основі проведенних
обчислень встановлено, що атомам лантану енергетично вигідно впорядковуватись в площинах, а йонам
літію вигідно займати позиції в центрах граней кубів, утворених атомами титану. В роботі проведено аналіз
кількості літієвих вакансій, що беруть участь в йонній провідності. Методом першопринципного
моделювання досліджено імовірні шляхи дифузії йона літію в гратці La0.5Li0.5TiO3. Обчислено величину
енергетичного бар'єру, який має подолати йон літію при дифузії. Проведено порівняння з існуючими
експериментальними даними. На основі результатів моделювання атомної будови сполуки La0.5Li0.5TiO3,
пропонується оптимізувати ефект йонної провідності цієї сполуки шляхом часткового заміщення атомів
лантану атомами церію LaxCe0.5-xLixTiO3. Ця сполука є діелектриком і має бути літієвим провідником.
Методом Монте-Карло проведено обчислення залежності кількості літієвих вакансій від концентрації йонів



літію при різних температурах в гіпотетичній сполуці LaxCe0.5-xLixTiO3 і в сполуці La(2-x)/3LixTiO3.
Показано, що кількість літієвих вакансій, які беруть участь в провідності, суттєво більша в LaxCe0.5-xLixTiO3.

2. Researches are carried out by high-precision ab-initio method (FLAPW). On the basis of the performed
calculations, it is determined that the ordering in layers of lanthanum atoms and location of the lithium ions in the
centers of verges of cubes, formed by the atoms of titan are energy advantageously. The analysis of number of
lithium vacancies participating in ionic conductivity is carried out. The possible ways of diffusion of lithium ion in
La0.5Li0.5TiO3 grate are studied by the ab-initio method. The comparison with experimental data is made. Taking
into account the simulation results of atomic build of La0.5Li0.5TiO3 compound, it is suggested to optimize the
effect ionic conductivity of this compound by means of partial substitution of the lanthanum atoms to the cerium
ones. This compound is a dielectric and must be a lithium conductor. Dependences of number of lithium vacancies
from concentration of lithium ions at different temperatures in hypothetical LaxCe0.5-xLixTiO3 compound and in
La(2-x)/3LixTiO3 compound was calculated by the Monte-Carlo method. It is determined that the number of
lithium vacancies participating in conductivity is essentially more in LaxCe0.5-xLixTiO3.
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