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Тема дисертації:
1. Коливні спектри стекол As(Ge)xS100-x при варіації енергії збуджуючих фотонів та першопринципні
розрахунки властивостей кластерів As(Ge)nSm

2. Photon energy-dependent vibrational spectroscopy of As(Ge)xS100-x glasses combined with first-principles
calculations of As(Ge)nSm clusters

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена спектроскопічним дослідженням процесів наноструктуроутворення в
склоподібних сульфідах миш'яку і германію та їх впливу на оптичні властивості стекол. На основі
розрахунків електронної структури кластерів As(Ge)nSm пояснено особливості краю поглинання с-AsxS100-x
та технологічно модифікованих с-GeS2(Tx,Vy). В спектрах мікро-КРС с-AsxS100-x (х?40) виявлено
поліморфні перетворення молекул реальгару при збільшенні енергії збуджуючих фотонів (Езб) до 1.96 еВ. В
спектрах сіркозбагачених стекол с-AsxS100-x при Езб=2.41 еВ виявлено перетворення кільцеподібних
молекул S8 в ланцюжковоподібну сірку Sn. Встановлено, що в с-GeS2 структурно відмінною компонентою
від основної матриці є нанокластери на основі с. о. SGe3/3, а резонансні ефекти в спектрах мікро-КРС с-
GeS2 пов'язані з наявністю тетраедрів GeS4, з'єднаних по ребру. Виявлено залежність характеристик
"бозонівського" максимуму (БМ) в низькочастотних спектрах КРС стекол від концентрації (с-AsxS100-x) та



умов синтезу (с-GeS2). Першопринципними розрахунками встановлено наявність низькочастотних коливних
мод в ланцюжкових кластерах з розмірами ~1 нм. та показано можливість впливу колективних торсійних
коливань кластерів в області БМ спектрів КРС ХСН.

2. The thesis is dedicated to spectroscopical study of nanostructure formation processes in glassy arsenic and
germanium sulphides and their influence on optical properties of glasses. The peculiarities of absorption edge of
g-AsxS100-x and technologically modified g-GeS2(Tx,Vy) glasses were explained by results of first-principles
calculations of electronic structure of As(Ge)nSm clusters. The polymorph transformations of realgar molecules
during excitation of the micro-Raman spectra of g-AsxS100-x (х?40) glasses by lasers with photon energy (Eex)
larger than 1.96 eV were detected. In the spectra of sulphur-rich g-AsxS100-x excited with Eex=2.41 eV the
transformations of S8 rings to chain-like sulfur Sn were observed. The nanoclusters based on SGe3/3 s. u. were
detected in the structure of g-GeS2 and defined as structurally different component from the basic structure of
the glass. The resonance effects in the micro-Raman spectra of g-GeS2 were found to be related to the presence
of edge-shared GeS4 bi-tetrahedra in the glassy matrix. The dependence of "Boson" peak (BP) characteristics in
the low-frequency Raman spectra of glasses on concentration (с-AsxS100-x) and synthesis condition (с-GeS2) was
investigated. The low frequency vibration modes of chain-like clusters with length of ~1 nm. calculated ab initio
indicate the possibility for collective torsion vibrations to contribute in spectral region of BP in the Raman spectra
of ChGS.
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