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Тема дисертації:
1. Термооптичні та зонно-енергетичні параметри кристалів сульфату рубідію в умовах дії зовнішніх чинників.

2. Thermo-optical and band-energy parameters of rubidium sulfate crystals under the influence of external
factors.

Реферат:
1. Дисертацiйна робота присвячена з’ясуванню експериментально та теоретично отриманих термооптичних i
електронних параметрiв, а також аналiзу впливу на них одновісних механічних навантажень у широкому
температурному діапазоні, що охоплює фазовий перехід кристалiв сульфату рубідiю. У роботі синтезовано
кристал Rb2SО4, методом дифракції Х-променів на порошкових зразках досліджено їхню кристалічну
структуру та з᾿ясовано, що вони мають просторову групу симетрії Pnma з наступними уточненими
параметрами ґратки: a = 7,82079 (10) Å, b = 5,97778 (7) Å, та c = 10,44040 (13) Å. Проведено геометричну
оптимізацію кристалічної ґратки та показано, що зонно-енергетичну структуру кристала характеризують
забороненою зоною прямого типу зі слабкою дисперсією енергетичних рівнів, а розрахункове значення



ширини забороненої зони становить Eg = 4,89 еВ. Проведено розрахунок спектрів діелектричної функції і
показано, що вони володіють незначною анізотропією в низькоенергетичній ділянці спектра з незначним
зростанням у бік більших енергій. Експериментально досліджено спектральні залежності показників
заломлення nі  та двопроменезаломлення Δnі. Виявлено близькість показників заломлення nz  та ny у
видимій ділянці спектру, а також їх перетин за довжини хвилі λ = 495 нм та кімнатної температури
(nz = ny = 1,51705), що підтверджує теоретичні розрахунки. У роботі досліджено температурні зміни лінійного
розширення кристалів Rb2SО4 та встановлено, що з підвищенням температури вони зростають. Проведено
диференціальний термічний аналіз, отримано дериватограму та термогравітограму кристалу сульфату
рубідію. За температури 923 К виявлено чітку аномалію, що відповідає положенню точки ФП, який має
ендотермічний характер. В інтервалі температур 625–738 К виявлено втрату маси зразка, що зумовлено
термічним розпадом іонів ОН3+, а також емісією молекул Н2 і О2. Встановлено, що показники заломлення nі
кристалів Rb2SO4 майже лінійно зменшуються з підвищенням температури; отримано температурні
залежності спонтанних змін показників заломлення (Т), характер поведінки яких є подібними до
експериментально отриманої залежності спонтанної деформації (Т). На основі експериментально отриманих
залежностей nі(Т) оцінено критичний індекс змін (Т) (β = 0,21), значення якого узгоджується з
термодинамічною теорією Ландау для фазових переходів. У роботі виявлено, що зі зниженням температури
Δnі кристалу Rb2SO4 в Y-напрямку зменшується так, що за температури Т = 85 К і довжини світлової хвилі
λ = 500 нм величина ny = 0, що свідчить про існування оптичної ізотропної точки. При тому показники
заломлення nz  і  nх є рівними між собою (nz = nх). Досліджено вплив одновісного стискання уздовж різних
кристалофізичних осей на температурні та спектральні залежності ny (Т, λ) кристалу Rb2SO4 і виявлено їхню
значну чутливість. Виявлено, що кристал володіє незначною нормальною дисперсією d(Δnx)/dλ ≤ 0; одновісні
стискання σm не змінюють характер, а лише величину нахилу кривих Δnі(λ). Виявлено, що одновісні
навантаження зміщують положення оптичної ізотропної точки як в короткохвильову (σz ) так і в
довгохвильову ділянки спектру (σy). На основі залежностей ny (Т, λ, ) оцінено зміни комбінованих
п’єзооптичних коефіцієнтів кристалів і виявлено, що вони володіють незначною дисперсійною залежністю,
при цьому характер дисперсії відповідає дисперсії показників заломлення dnі/d < 0. Встановлено, що
п’єзокоефіцієнти і в околі оптичної ізотропної точки за довжини світлової хвилі  = 495 нм є рівними між
собою, що свідчить про підвищення симетрії тензора п’єзооптичних коефіцієнтів. Виміряно спектри
дзеркального відбивання кристала Rb2SO4 в інфрачервоній ділянці спектра 20 – 1500 см-1 за кімнатної
температури з використанням ІЧ-спектроскопії та синхротронного випромінювання. Отримана комплексна
діелектрична функція ε(λ-1). Проведено теоретичні розрахунки на основі теорiї функцiоналу густини кристала
Rb2SO4 в діапазоні енергій фононних збуджень. Знайдено положення максимумів діелектричної функції ε(λ-1),
які добре узгоджуються з відповідними експериментальними. У роботі розраховано пружнооптичні
коефіцієнти, швидкість поширення поздовжньої акустичної хвилі, і на їх основі оцінено акустооптичну
ефективність кристала сульфату рубідію. Виявлено, що коефіцієнт акустооптичної якості за абсолютною
величиною є співмірним з відповідними коефіцієнтами для відомих акустооптичних матеріалів.
Запропоновано використовувати кристали сульфату рубідію для акустооптичної модуляції світла в
ультрафіолетовому спектральному діапазоні.

2. The thesis is devoted to the elucidation of thermo-optical and electronic parameters obtained experimentally
and theoretically, as well as to the analysis of the effect of uniaxial mechanical loads on them in a wide
temperature range covering the phase transition of rubidium sulfate crystals. In this work, Rb2SO4 crystal was
synthesized, their crystal structure was investigated by X-ray diffraction on powder samples, and it was found that
they are characterized by the Pnma symmetry group with the following refined lattice parameters: a = 7.82079 (10)
Å, b = 5.97778 (7) Å, and c = 10.44040 (13) Å. The geometric optimization of the lattice was performed, and it was
shown that the band-energy structure of the crystal is characterized by a direct-type band gap with a weak
dispersion of energy levels, and the calculated value of the band gap width is Eg = 4.89 eV. The spectra of the
dielectric function were calculated and shown to have a slight anisotropy in the low-energy region of the spectrum
with a slight increase towards higher energies. The spectral dependences of the refractive indices nі and



birefringence Δnі have been experimentally investigated. The proximity of the refractive indices nz and ny in the
visible region of the spectrum and their intersection at a wavelength of λ = 495 nm and room temperature
(nz = ny = 1,51705), which confirms theoretical calculations, was found. The thesis investigates the temperature
changes in the linear expansion of Rb2SО4 crystals and establishes that they increase with increasing temperature.
A differential thermal analysis was performed, and a derivatogram and thermogravitogram of a rubidium sulfate
crystal were obtained. At a temperature of 923 K, a clear anomaly corresponding to the position of the PT point,
which is endothermic in nature, was found. In the temperature range of 625–738 °K, a mass loss of the sample was
detected, which is due to the thermal decomposition of OH3+ ions, as well as the emission of H2 and O2 molecules.
It has been found that the refractive indices nі of Rb2SO4 crystals decrease almost linearly with increasing
temperature; the temperature dependences of spontaneous changes in the refractive indices (Т) have been
obtained, the behavior of which is similar to the experimentally obtained dependence of the spontaneous strain
(Т). Based on the experimentally obtained dependences ni(T), the critical change index (T) (β = 0.21) was estimated,
the value of which is consistent with the Landau thermodynamic theory for phase transitions. It was found that
with a decrease in temperature, Δnі of the Rb2SO4 crystal in the Y-direction decreases so that at a temperature of
T = 85 K and a light wavelength of λ = 500 nm, the value ny = 0, indicating the existence of an optical isotropic point.
In this case, the refractive indices nz and nx are equal to each other (nz = nх). The effect of uniaxial compression
along different crystallographic axes on the temperature and spectral dependences ny (Т, λ) of the Rb2SO4 crystal
has been studied, and their significant sensitivity has been revealed. It was found that the crystal has an
insignificant normal dispersion d(Δnx)/dλ ≤ 0; uniaxial compressions σm do not change the character, but only the
slope of the curves Δnі(λ). Uniaxial loads were found to shift the position of the optical isotropic point in both the
short-wave (σz) and the long-wave regions of the spectrum (σy). Based on the dependences ny (Т, λ, ), the changes in
the combined piezooptic coefficients of crystals are estimated and found to have a slight dispersion dependence,
with the nature of the dispersion corresponding to the dispersion of refractive indices dni/d < 0. It is found that
the piezooptic coefficients and in the vicinity of the optical isotropic point at the light wavelength of  = 495 nm are
equal to each other, which indicates an increase in the symmetry of the piezooptic coefficient tensor. The specular
reflection spectra of the Rb2SO4 crystal in the infrared region of the spectrum 20 – 1500 cm-1 at room
temperature have been measured using infrared spectroscopy and synchrotron radiation. The complex dielectric
function ε(λ-1) is obtained. Theoretical calculations of the Rb2SO4 crystal in the range of phonon excitation energies
have been performed based on the density functional theory. The positions of the maxima of the dielectric
function ε(λ-1) are found to be in good agreement with the corresponding experimental ones. In this work, the
elastic-optical coefficients and the propagation velocity of a longitudinal acoustic wave were calculated, and the
acousto-optical efficiency of a rubidium sulfate crystal was evaluated on their basis. It was found that the acousto-
optical quality coefficient in absolute value is comparable to that of known acousto-optical materials. It is
proposed to use rubidium sulfate crystals for acousto-optical light modulation in the ultraviolet spectral range.
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