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Тема дисертації:
1. Тепловий транспорт та фазові переходи у фосфорвмісних халькогенідах ММ′P2(S,Se)6 (M, M′ = Cu, Ag, In, Bi,
Sn, Pb)

2. Thermal transport and phase transitions in ММ'P2(S,Se)6 (M, М' = Cu, Ag, In, Bi, Sn, Pb) phosphorus
chalcogenides

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена дослідженню впливу катіонного та аніонного заміщення атомів на
термодинамічні властивості фосфоровмісних халькогенідних кристалів (Cu,Ag)+(In,Bi)3+P2(Se,S)6 та
Sn(Pb)2P2S(Se)6 у широкій температурній області та в околі структурних фазових переходів із застосуванням
методики фотопіроелектричної калориметрії змінного струму. Вперше одержані температурні залежності
теплової дифузії та теплопровідності шаруватих кристалів M1+M3+P2(Se,S)6 (M1+ = Cu, Ag; M3+ = In, Bi).
Питома теплоємність шаруватих кристалів визначена з фононних спектрів та густин фононних станів, які



були розраховані на основі теорії збурень функціоналу густини. Досліджено вплив часткового заміщення
олова на свинець та германій на температурні залежності теплової дифузії у твердих розчинах (PbySn1-y-z
Gez)2P2(SexS1-x)6. Проаналізована діаграма температура – концентрація для змішаних кристалів системи
Sn(Pb)2P2S(Se)6 у рамках комбінованої моделі BEG – ANNNI в околі трикритичної точки Ліфшиця.

2. The dissertation is devoted to the complex study of the influence of cationic and anionic atoms substitution on
thermodynamic properties of (Cu,Ag)+(In,Bi)3+P2(Se,S)6 and Sn(Pb)2P2S(Se)6 phosphorous chalcogenide crystals in
a wide temperature range, and, especially, in the vicinity of the structural phase transitions by means of ac
photopyroelectric calorimetry in the standard back-detection configuration. For the first time, the temperature
dependencies of thermal diffusivity and thermal conductivity of M1+M3+P2(Se,S)6 (M1+ = Cu, Ag; M3+ = In, Bi)
layered crystals. Heat capacity of layered crystals have been calculated through the evaluation of the phonon
spectra using density-functional perturbation theory, and, through the combination of both variables. The effect of
lead and germanium partial substitution in (PbySn1-y-zGez)2P2(SexS1-x)6 solid solutions on temperature
dependencies of thermal diffusivity has been studied. A temperature-concentration phase diagram for
Sn(Pb)2P2S(Se)6 mixed crystals in the vicinity of the tricritical Lifshitz point within the framework of the
combination of Blume-Emery-Griffith – ANNNI model was analyzed.
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