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Тема дисертації:
1. Вплив температури на електронну структуру в об'ємі та на поверхні кристалів типу алмазу, сфалериту і
вюрциту

2. Temperature influence on the electronic structure in volume and on the surface of diamond, sphalerite and
wurtzite types crystals

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена теоретичному дослідженню та чисельним розрахункам впливу
температури на властивості електронної структури в об'ємі та на поверхні кристалів типу алмазу, сфалериту
і вюрциту методом самоузгодженого псевдопотенціалу. Встановлені загальні закономірності температурної
залежності одноелектронних рівнів, основних міжзонних переходів та густини електронних станів в
гексагональних кристалах GaN, AlN, ZnS, ZnSe, ZnTe, CdTe, ZnO. Для полярної поверхні (111) ряду кристалів
типу А2В6, А3В5 досліджено зонну структуру, локальну густину електронних станів (повну та пошарову),
побудовані 3D-зображення та контурні карти розподілу зарядової густини валентних електронів. Досліджена
температурна залежність ряду електронних властивостей поверхні (111) Si в температурному інтервалі 0 -



600 К. Чисельні розрахунки проведені самоузгодженим методом псевдопотенціала в моделі шаруватої
надгратки. Вказано на можливе використання одержаних результатів в мікро- і оптоелектронних пристроях,
таких як еталони випромінювання, генератори нано- та субнаносекундних імпульсів, світлодіоди та ін.

2. Thesis is devoted to theoretical investigations and numerical calculations of temperature influence on
properties of electronic structure in volume and on the surface of diamond, sphalerite and wurtzite types crystals.
The investigations were carried out by self-consistent pseudopotential method. General laws of temperature
dependence of one-electron levels of main interband transitions and electronic state density in hexagonal crystals
GaN, AlN, ZnS, ZnSe, ZnTe, CdTe, ZnO were determined. It was investigated band structure, local electronic
density of states (full and layer-resolved), the 3D-map and contoured map of charge density distribution of valence
electrons were constructed for polar surface (111) of some crystals of А2В6, А3В5 types. It was investigated
temperature dependence of some electronic properties of (111) Si surface in the temperature range 0 - 600 K. The
numerical calculations were carried out by self-consistent pseudopotential method within bounds of the layered
superlattice model. Obtained results can be used in micro- and optoelectronic devices such as standard measures,
generators of the nano- and subnanosecond pulses, light-emitting diodes et al.
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