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    Робота присвячена вивченню впливу структурних елементів на
властивості синтезованого матеріалу. 

  У роботі синтезовано сполуки з кристалічними структурами
різних типів, що дозволяє зробити широкий спектральний аналіз
структурних елементів і впливу їх на властивості. 
  Досліджено неординарні поведінкові характеристики різних
структур в процесі легування рідкісноземельними металами.

   Найбільш важливим є встановлення взаємозв’язку між другою
координаційною сферою та термоелектричними і оптичними
властивостями
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Наукова новизна
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Наукова новизна
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Оригінальність

У роботі описано новий підхід опису властивостей
речовин з точки зору другого координаційного
оточення, що дозволяє використовувати макропідхід
для прогнозування важливих характеристик під час
синтезу матеріалів із заданими властивостями. 

Всі речовини отримані вперше.

Для фаз Cu2MHf3S8 (M→Mn, Fe, Co, i Ni) розроблена
методика синтезу з подвійною переплавкою і
проміжковим контролем чистоти матеріалу.
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пакет програм WINCSD -для
розрахунку кристалічної
структури нових фаз

03

04

програма Vesta - для візуалізації
кристалічної структури
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Methodology

Однотемпературний синтезпакет програм CASTEP

диференційно-термічний аналіз 

Scanning Electron Microscopy

(SEM)

апаратурне забезпечення
NETZSCH SBA 458 Nemesis

NETZSCH LFA 457

пакет програм Firefly QC -

квантово-хімічні розрахунки 

 теорія функціоналу густини (DFT)



Основні ідеї роботи
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Встановити зв’язок між
природою хімічного
зв’язку отриманих
кристалічних структур та
присутністю легуючих
наповнювачів

Встановити вплив
другого
координаційного
оточення на
термоелектричні,
оптичні та нелінійно-

оптичні характеристики
матеріалів
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Дослідити перехідні
кристалічні структури, у
яких високодисторційні
сегменти переходять у
кубооктаедричне
оточення з підвищенням
симетрії 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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