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1. Вплив поліморфізму та дефектів на електронну структуру і фотоелектричні властивості халькогенідів
олова

2. Influence of polymorphism and defects on the electronic structure and photoelectric properties of tin
chalcogenides

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена дослідженню з перших принципів електронної структури, природи
хімічного зв'язку відомих поліморфних фаз монохалькогенідів олова та сполук Sn2S3, PbSnS3, SnGeS3 зі
змішаною валентністю катіонів. Проведено теоретико-груповий аналіз електронного спектра низько- і
високотемпературних ромбічних фаз монохалькогенідів олова, який дозволив встановити симетрію
хвильових функцій, отримати структури зонних зображень валентних зон і зон провідності, визначити
актуальні позиції Викофа, проаналізувати появу давидівського розщеплення та встановити правила відбору
для оптичних переходів. У рамках наближення суперкомірки проведено квантово-хімічне моделювання
впливу власних точкових дефектів (вакансії в катіонній та аніонній підґратках) та домішок заміщення (M - Sn,
M = P, Sb, Bi) на електронну структуру a-SnS. У легованих кристалах SnS:Sb виявлено явище самокомпенсації



домішкових атомів сурми дворазово зарядженими вакансіями олова VSn, яке супроводжується різким
зростанням питомого опору, появі фоточутливості та фотоерс. Встановлено кореляцію між умовами
вирощування кристалів SnGeS3 та їх електричними і фотоелектричними властивостями.

2. The thesis is devoted to the first-principle investigation of electronic structure and nature of chemical bonds in
the known polymorphic phases of tin monochalcogenides and Sn2S3, PbSnS3, SnGeS3 compounds with mixed
cation valency. Group-theoretical analysis of the electronic spectra for the low- and high-temperature
orthorhombic phases of tin monochalcogenides was performed, allowed one to determine the symmetry of wave
functions, to find the structures of band representations of the valence and conduction bands, to determine the
actual Wyckoff positions, to analyze the appearance of Davydov splitting and to establish the selection rules for
optical transitions. Quantum-chemical modeling of the influence of intrinsic point defects (vacancies in the cation
and anion sublattices) and substitutional impurities (M - Sn, M = P, Sb, Bi) on the electronic structure of a-SnS was
performed within the supercell approximation. The self-compensation phenomenon of antimony impurity atoms
by doubly ionized tin vacancies VSn was detected in Sb-doped SnS crystals, accompanied by a sharp increase of
resistivity as well as by an appearance of photosensitivity and photoemf. Some correlation between the growth
conditions of the SnGeS3 crystals and their electrical and photoelectrical properties was established.
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