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Тема дисертації:
1. Оптико-електронні параметри кристалів фторберилату амонію.

2. Optical and electronic parameters of ammonium fluoroberyllate crystals.

Реферат:
1. Дисертацiйна робота присвячена з’ясуванню теоретично та експериментально отриманих оптичних i
електронних параметрiв, а також аналiзу характеру фазових переходiв з параелектричної в несумiрну та з
несумiрної в сегнетоелектричну фази кристалiв фторберилату амонiю. Встановлено, що як в
сегнетоелектричній, так і в параелектричній фазі дно зони провідності утворюють s-стани берилію, а
вершину зони провідності — p-стани фтору; дно зони провідності та вершина зони валентності в обох фазах
знаходяться в центрі зони Брілюена; під впливом одновісного тиску в ІЧ-спектрах відбивання значних
зміщень зазнають лише смуги, які відповідають коливанням тетраедрів BeF4; в кристалах фторберилату
квазіізотропні точки існують як в сегнетоелектричній, так і в параелектричній фазі, їхні температурні



положення слабко залежать від довжини хвилі; показники заломлення та двопроменезаломлення
поводяться аномально лише при переході з параелектричної в неспівмірну фазу; аномалія в температурній
поведінці діелектричної проникності існує тільки при переході з неспівмірної в сегнетоелектричну фазу; за
величиною найбільших п’єзооптичних коефіцієнтів кристали фторберилату варто віднести до кращих
акустооптичних матеріалів для ультрафіолетової області. Продемонстровано, що найкраще поведінку
діелектричної проникності в неспівмірній фазі і в області фазового переходу з неспівмірної в
сегнетоелектричну фазу описує модель Леванюка–Саннікова. Це реалізовано виконанням головних завдань
дисертаційної роботи: синтезування кристалів фторберилату амонію; обрахунок зонно-енергетичної
структури, повної та парціальної густин станів, оптичних властивостей кристалів фторберилату амонію в
параелектричній та сегнетоелектричній фазах за допомогою теорії функціоналу густини; вимірювання
спектральної поведінки дзеркального відбивання в інфрачервоній ділянці спектру для механічно вільного та
одновісно затиснутого кристала фторберилату амонію; проведення апроксимації даних щодо діелектричної
проникності поблизу фазових переходів у кристалах фторберилату амонію за допомогою існуючих моделей,
які описують термодинамічну поведінку кристалів фторберилату амонію; з’ясування характеру поведінки
діелектричної проникності в області фазових переходів у рамках існуючих феноменологічних моделей.

2. The thesis is devoted to the elucidation of theoretically and experimentally obtained optical and electronic
parameters, as well as the analysis of the nature of phase transitions from the paraelectric to the incommensurable
and from the incommensurable to the ferroelectric phase of ammonium fluoroberyllate crystals. It was established
that both in the ferroelectric and in the paraelectric phase, the bottom of the conduction zone is formed by the s-
states of beryllium, and the top of the conduction zone by the p-states of fluorine; the bottom of the conduction
band and the top of the valence band in both phases are in the center of the Brillouin zone; under the influence of
uniaxial pressure, only the bands corresponding to the vibrations of the BeF4 tetrahedra undergo significant shifts
in the IR reflection spectra; in fluoroberyllate crystals, quasi-isotropic points exist both in the ferroelectric and in
the paraelectric phase, their temperature positions weakly depend on the wavelength; indices of refraction and
birefringence behave abnormally only at the transition from the paraelectric to the incommensurate phase; an
anomaly in the temperature behavior of the dielectric constant exists only at the transition from the
incommensurate to the ferroelectric phase; by the value of the largest piezo-optic coefficients, fluoroberyllate
crystals should be considered among the best acousto-optic materials for the ultraviolet region. It has been
demonstrated that the Levanyuk–Sannikov model best describes the behavior of the dielectric constant in the
incommensurate phase and in the region of the phase transition from the incommensurate to the ferroelectric
phase. This was realized by fulfilling the main tasks of the thesis: synthesizing ammonium fluoroberyllate crystals;
calculation of the band structure, full and partial densities of states, optical properties of ammonium
fluoroberyllate crystals in the paraelectric and ferroelectric phases using density functional theory; measurement
of spectral behavior of specular reflection in the infrared region of the spectrum for a mechanically free and
uniaxially clamped ammonium fluoroberyllate crystal; approximation of data on dielectric constant near phase
transitions in ammonium fluoroberyllate crystals using existing models that describe the thermodynamic behavior
of ammonium fluoroberyllate crystals; elucidation of the behavior of the dielectric constant in the area of phase
transitions within the existing phenomenological models.
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