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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 29.19.04

Тема дисертації:
1. Термодинамічні властивості халькогенідних кристалів II-VI: моделювання та розрахунок

2. Thermodynamic properties of II-VI chalcogenide crystals: modeling and calculation

Реферат:
1. Запропоновано моделі кластерів поліморфних модифікацій - кубічного сфалериту і гексагонального
вюрциту для стехіометричних ідеальних кристалів ІІ-VI (ZnX, CdX; X=S,Se,Te). Проведено обчислення
величин термодинамічних параметрів за нормальних умов, визначено аналітичні вирази температурних
залежностей енергії Е та ентальпії H, вільної енергії Гіббса G, ентропії S для сфалеритних фаз
стехіометричних кристалів цинк і кадмій халькогенідів. Розраховано температурні залежності температури
Дебая TD і температуру фазового переходу "сфалерит-вюрцит".

2. Cluster models of polymorphic phases of cubic sphalerite and of hexagonal wurtzite for stoichiometric II-VI
(ZnX, CdX; X = S, Se, Te) crystals have been proposed. At the work were spent calculations of thermodynamic
parameters under normal conditions and were defined the analytical expressions of temperature dependences for
energy E, enthalpy H, Gibbs free energy G, entropy S for sphalerite phase of stoichiometric zinc and cadmium
chalcogenides crystals . Debye temperature TD as a function of temperature and temperature of phase transition



"sphalerite-wurtzite" have been defined.
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