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1. Опис та динаміка ґратки кристалів типу шпінелі в концепції надпросторової симетрії.

2. Description and lattice dynamics of spinel-type crystals in superspace symmetry approach.

Реферат:
1. Дисертацію присвячено дослідженню загальних структурних особливостей складних кристалів, та їх
прояву у динаміці ґратки з використанням концепції надпросторової симетрії. На прикладі шпінелевої
структури в термінах простої ґратки поряд з окупаційною модуляцією розглянута модуляція векторів
зміщень атомів відносно кристалографічних положень одноатомної решітки. Висвітлений механізм
модуляції силових постійних, який легко узагальнюється на випадок довільної кристалічної структури.
Запропонований альтернативний вигляд динамічної матриці складного кристалу як природної
композиційно модульованої надґратки. На основі узагальненої динамічної матриці в моделі центральної
парної взаємодії зроблені розрахунки фононних спектрів у високосиметричних напрямках для кристалів
LiTi2O4, Li4/3Ti5/3O4 та MgCr2O4. Досліджена поведінка фононних мод в системах твердих розчинів Cu1-
xMgxCr2O4, Li1+xTi2-xO4 та Li1-xMgxTi2O4 при різних моделях заміщення у катіонній підрешітці.

2. The thesis is devoted to investigation of structural features of complex crystals, and their influence in lattice
dynamics using superspace symmetry approach. In terms of simple lattice the occupying modulation is considered



alongside with the modulation of displacement vectors of atoms concerning crystallographic sites of one-atomic
lattice in case of spinel type crystals. The mechanism of force constants modulation one can easily extend on a
case of arbitrary crystalline solids is clarified. The alternative expression of a dynamical matrix of complex crystal
as natural compositional modulated superlattice is suggested. Based on the generalised dynamical matrix the
phonon spectra for spinels LiTi2O4, Li4/3Ti5/3O4 and MgCr2O4 are calculated in symmetry directions, using a
short-range force constants model. The behaviour of phonon modes has been investigated in systems of solid
solutions Cu1-xMgxCr2O4, Li1+xTi2-xO4 and Li1-xMgxTi2O4, using different models of substitution in a cationic
sublattice.
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