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Реферат/анотація:
1. У дисертаційній роботі сформовано узагальнену фізичну модель впливу катіонів Cd2+ та Sr2+ на
люмінесцентні параметри CsPbCl3. Показано, що підсилення люмінесценції визначається сукупністю
чинників: зменшенням концентрації дефектів, модифікацією локального кристалохімічного оточення,
підвищенням впорядкованості ґратки, перебудовою електронної структури, зміною процесів термалізації
носіїв заряду та зниженням імовірності безвипромінювальної рекомбінації. Обидві домішки покращують
люмінесцентні характеристики CsPbCl3, проте реалізують цей ефект через різні фізичні механізми: Cd2+
переважно через модифікацію прикрайової люмінесценції та пригнічення дефектно-зумовлених втрат, а
Sr2+ – через перебудову електронно енергетичних, оптичних та екситонних параметрів. Експериментально
встановлено, що введення Cd2+ у монокристали CsPbCl3 приводить до суттєвого підсилення прикрайової
екситонної люмінесценції. Для чистого CsPbCl3 основна смуга випромінювання спостерігається поблизу
416,7 нм і пов’язується з рекомбінацією вільних екситонів. У Cd2+-активованих кристалах зафіксовано
зростання інтегральної інтенсивності випромінювання, зміщення екситонних смуг у високоенергетичну



область, появу додаткових екситоноподібних компонент, збільшення ширини спектральних смуг та зміну
часових констант загасання. Дослідження Sr2+-активованих кристалів CsPbCl3 показало, що введення
стронцію приводить до підсилення екситонної люмінесценції, зміни її температурної поведінки та
модифікації кінетики загасання. Завдяки близькості іонних радіусів Sr2+ та Pb2+ стронцій може входити у В-
позицію перовськітної ґратки без істотного руйнування її базової структури, проте з локальною зміною
довжин зв’язків і просторового оточення атомів хлору. Такі локальні зміни впливають на умови формування
екситонних станів, стабільність випромінювального каналу та ймовірність безвипромінювальної
рекомбінації. Розрахунки електронної структури показали, що Sr2+-легований CsPbCl3 зберігає
перовськітний тип структури та характеризується розширенням забороненої зони порівняно з нелегованим
кристалом. Аналіз густини електронних станів засвідчив, що валентна зона CsPbCl3 формується переважно
станами Cl та Pb, тоді як після введення Sr2+ у зоні провідності з’являється внесок станів Sr. Це свідчить, що
стронцій не є лише пасивним структурним модифікатором, а бере участь у перебудові електронно-
енергетичного профілю кристала та впливає на положення країв зон і характер оптичних переходів.
Встановлено, що легування Sr2+ істотно змінює ефективні маси носіїв заряду, діелектричну функцію і
енергію зв’язку екситона. Отримані результати розширюють уявлення про взаємозв’язок між домішковою
модифікацією, дефектною структурою, електронними станами та екситонною люмінесценцією в
галогенідних перовськітах. Вони створюють наукове підґрунтя для подальшої оптимізації складу
перовськітних матеріалів, зниження дефектності та розроблення нових люмінесцентних і сцинтиляційних
кристалів на основі CsPbCl3 з керованими спектральними, кінетичними та оптичними характеристиками.

2. The thesis formes the generalized physical model of the influence of Cd2+ and Sr2+ cations on the luminescent
parameters of CsPbCl3. It was shown that luminescence enhancement is determined by a combination of factors: a
decrease in defect concentration, modification of the local crystal-chemical environment, improvement of lattice
ordering, rearrangement of the electronic structure, changes in charge carrier thermalization processes, and
reduction in the probability of nonradiative recombination. Both dopants improve the luminescent characteristics
of CsPbCl3, but they implement this effect through different physical mechanisms: Cd2+ mainly through
modification of near-edge luminescence and suppression of defect-related losses, whereas Sr2+ acts through
rearrangement of electronic-energy, optical, and excitonic parameters. It was experimentally established that the
introduction of Cd2+ into CsPbCl3 single crystals leads to a significant enhancement of near-edge excitonic
luminescence. For undoped CsPbCl3, the main emission band is observed near 416.7 nm and is associated with
free-exciton recombination. In Cd2+-activated crystals, an increase in the integral emission intensity, a shift of
excitonic bands toward the high-energy region, the appearance of additional exciton-like components, an increase
in the width of spectral bands, and changes in decay time constants were recorded. The study of Sr2+-activated
CsPbCl3 crystals showed that the introduction of strontium leads to enhancement of excitonic luminescence,
changes in its temperature behavior, and modification of decay kinetics. Due to the similarity of the ionic radii of
Sr2+ and Pb2+, strontium can enter the B-site of the perovskite lattice without significant destruction of its basic
structure, but with local changes in bond lengths and the spatial environment of chlorine atoms. Such local
changes affect the conditions for the formation of excitonic states, the stability of the radiative channel, and the
probability of nonradiative recombination. Electronic-structure calculations showed that Sr2+-doped CsPbCl3
preserves the perovskite-type structure and is characterized by band-gap widening compared with the undoped
crystal. Analysis of the density of electronic states showed that the valence band of CsPbCl3 is formed mainly by Cl
and Pb states, whereas after the introduction of Sr2+, a contribution of Sr states appears in the conduction band.
This indicates that strontium is not merely a passive structural modifier but participates in the rearrangement of
the electronic-energy profile of the crystal and affects the positions of the band edges and the nature of optical
transitions. The obtained results expand the understanding of the relationship between impurity modification,
defect structure, electronic states, and excitonic luminescence in halide perovskites. They create a scientific basis
for further optimization of the composition of perovskite materials, reduction of defectiveness, and development
of new luminescent and scintillation crystals based on CsPbCl3 with controlled spectral, kinetic, and optical
characteristics.
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VIII. Заключні відомості
Власне Прізвище Ім'я По-батькові
голови ради

 
Стадник Василь Йосифович

Власне Прізвище Ім'я По-батькові
головуючого на засіданні

 
Стадник Василь Йосифович

Відповідальний за підготовку
облікових документів

 
Жак Ольга Володимирівна 

Реєстратор   Юрченко Тетяна Анатоліївна

Керівник відділу УкрІНТЕІ, що є
відповідальним за реєстрацію наукової
діяльності

Юрченко Тетяна Анатоліївна


