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1. Остовно-валентна люмінесценція та параметри енергетичної структури широкощілинних галоїдних
кристалів

2. Core-valence luminescence and energy structure parameters of wide-band-gap halide crystals

Реферат:
1. Зроблено розрахунок електронної енергетичної структури кристалів CsCl, CsBr, KCaF3, RbCaF3, CsCaF3 та
CsCaCl3 із використанням методу змішаного базису та методу псевдопотенціала. Визначено параметри
енергетичної структури остовно-валентної люмінесценції та показано узгодженість парціальної густини s- і
d- станів валентної зони з формою спектрів остовно-валентної люмінесценції для цих кристалів.
Проаналізовано точність даних методів для розрахунку енергетичної структури широкощілинних
діелектричних кристалів. Проведено дослідження власної та домішкової остовно-валентної люмінесценції
кристалів AX та ABX3 (A = K, Rb, Cs; B = Ca; X = F, Cl, Br, I). Виявлено подібність спектрів власної остовно-
валентної люмінесценції кристалів CsCaCl3 зі спектрами домішкової остовно-валентної люмінесценції
кристалів CsCaCl3-Rb та CsCaCl3-K. Підтверджено міграцію остовних дірок від 3pK2+ до 4pRb+ для кристалів
RbCaF3-K. Продемонстровано високу чутливість люмінесцентних методик для детектування мікрофаз у
системі CsI-CsCl.



2. The calculation of electronic energy structure of CsCl, CsBr, KCaF3, RbCaF3, CsCaF3 and CsCaCl3 crystals using
mixed basis method and pseudopotential method was performed. The energy structure parameters of core-
valence luminescence of these crystals were determined. Some correlation between the partial density of the s-
and d-states and the shape of core-valence luminescence spectra was noted. The accuracy of utilized methods for
the calculation of the energy structure of wide-band-gap insulator crystals was analyzed. The investigation of
intrinsic and impurity core-valence luminescence of AX and ABX3 (A = K, Rb, Cs; B = Ca; X = F, Cl, Br, I) crystals was
performed. The similarity of intrinsic core-valence luminescence spectra of CsCaCl3 crystals with impurity core-
valence luminescence spectra of CsCaCl3-Rb and CsCaCl3-K crystals was revealed. The migration of core holes
from 3pK2+ to 4pRb+ for RbCaF3-K crystals was confirmed. The high sensitivity of luminescent methods for the
detection of microphasesin CsI-CsCl system was demonstrated.
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