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2. Lattice dynamics of crystals with complicated defects, layered and disordered structures

Реферат:
1. У дисертації представлені результати, проведених на мікроскопічному рівні теоретичних досліджень
фононних спектрів і коливальних характеристик гетерогенних кристалічних та невпорядкованих систем.
Об'єкт досліджень - кристалічні системи зі складними дефектами, невпорядковані тверді розчини та сплави,
квазінизьковимірні і багатошарові кристали, нанокластери. Мета досліджень отримання нових даних про
фононні спектри і коливальні характеристики кристалічних систем з ослабленим впливом на коливальні
характеристики кристалічної регулярності в розташуванні атомів. Методи дослідження: метод локальних
функцій Гріна, метод регулярних вироджених збурень, метод якобійових матриць. Основні результати:
встановлено спільність природи бозонних піків в невпорядкованих системах і особливостей ван Хова в
ідеальних кристалах - додаткова дисперсія фононів, що поширюються, при їх розсіянні на повільних
квазічастинка. Визначено вплив таких збуджень на низькотемпературну теплоємність. Визначено характер
трансформації дискретного локального рівня в домішкову зону зі зростанням концентрації домішки.



Розраховані та проаналізовані фононні спектри шаруватих і багатошарових кристалів: графіту,
діхалькогенідів перехідних металів та високотемпературних надпровідників типу 1-2-3. Побудована атомна
динаміка нанокластерів, як вільних, так і адсорбованих на атомно-гладкій поверхні підкладки.

2. In the thesis, the results of microscale theoretical investigation of phonon spectra and vibration properties of
the inhomogeneous and disordered crystalline systems are presented. Object of research the crystalline systems
with complex defects, disordered solid solutions and alloys, quasi-low-dimensional and multilayer crystals, as well
as nanoclusters are considered. Aim of research is a novel data acquisition for the phonon spectra and vibration-
mediated properties of the crystalline systems with rather weak influence of crystal regularity on their vibration
behavior. Methods of research include a local Green's function technique, method of regular degenerate
perturbation and the Jacobi matrices technique. Main results: it was established that the boson peaks in disordered
systems and van Hove singularities in regular crystals have the same origin, which is the excess phonon dispersion,
rendered by the scattering of rapidly propagating phonons on slow quasiparticles. The boson-peak effects on heat
capacity variation at low temperatures were discovered. The character of a discrete local level evolution towards
the impurity band with doping was determined. The phonon spectra of the layered and multi-layer crystals such as
graphite, transition-metal dichalcogenides and high-temperature superconductors of the 1-2-3 type, were
calculated and scrutinized. The atomic dynamics in nanoclusters, either free or absorbed on a substrate with
atomically smooth surface, is described.
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