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    Робота присвячена вивченню впливу структурних елемент�в на
властивост� синтезованого матер�алу. 

  У робот� синтезовано сполуки з кристал�чними структурами
р�зних тип�в, що дозволяє зробити широкий спектральний анал�з
структурних елемент�в � впливу їх на властивост�. 
  Досл�джено неординарн� повед�нков� характеристики р�зних
структур в процес� легування р�дк�сноземельними металами.

   Найб�льш важливим є встановлення взаємозв’язку м�ж другою
координац�йною сферою та термоелектричними � оптичними
властивостями
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Наукова новизна
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Наукова новизна
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Оригінальність

У робот� описано новий п�дх�д опису властивостей
речовин з точки зору другого координац�йного
оточення, що дозволяє використовувати макроп�дх�д
для прогнозування важливих характеристик п�д час
синтезу матер�ал�в �з заданими властивостями. 

Вс� речовини отриман� вперше.

Для фаз Cu2MHf3S8 (M→Mn, Fe, Co, i Ni) розроблена
методика синтезу з подв�йною переплавкою �
пром�жковим контролем чистоти матер�алу.
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пакет програм WINCSD -для
розрахунку кристал�чної
структури нових фаз
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програма Vesta - для в�зуал�зац�ї
кристал�чної структури
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Methodology

Однотемпературний синтезпакет програм CASTEP

диференц�йно-терм�чний анал�з 

Scanning Electron Microscopy

(SEM)

апаратурне забезпечення
NETZSCH SBA 458 Nemesis

NETZSCH LFA 457

пакет програм Firefly QC -

квантово-х�м�чн� розрахунки 

 теор�я функц�оналу густини (DFT)



Основні ідеї роботи
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Встановити зв’язок м�ж
природою х�м�чного
зв’язку отриманих
кристал�чних структур та
присутн�стю легуючих
наповнювач�в

Встановити вплив
другого
координац�йного
оточення на
термоелектричн�,
оптичн� та нел�н�йно-

оптичн� характеристики
матер�ал�в
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Досл�дити перех�дн�
кристал�чн� структури, у
яких високодисторц�йн�
сегменти переходять у
кубооктаедричне
оточення з п�двищенням
симетр�ї речовини
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Основні науково-технічні результати
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Висновки
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Thank
you!

Do you have any questions?

Smitiukh.Oleksandr@vnu.edu.ua
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