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ВИСНОВКИ
Одержанірезультатирозв’язуютьважливунауковупроблемуякаполягаєу
з’ясуваннімеханізміввласноїлюмінесценціїрядуоксиднихсполукрізнихкласів
вольфраматівмолібдатівфосфатівтахроматівЗарезультатамипроведених
дослідженьвстановленоскладтаструктуруцентрівлюмінесцентногосвічення
з’ясованорольелектроннихстанівкатіонівоксианіоннихгруптанайбільш
розповсюдженихтипівдефектіввпроцесахоптичногопоглинаннялюмінесценціїта
безвипромінювальноїрелаксаціїенергіїзбудженняширокоїсукупності
технологічноперспективнихоксиднихсполук
Зарезультатамитеоретичнихрозрахунківелектронноїструктуриз’ясовано
рольелектроннихстаніввольфраматнихгрупкатіонівтанатуральнихдефектіву
формуванніособливостейелектронноїструктуритамеханізміввласної
люмінесценціїкристаліввольфраматівВстановленощо
низькоенергетичнісмугивспектрахзбудженнявласноїлюмінесценціїтакихсполук
формуютьсязамеханізмомзоназоннихпереходівзаучастюстаніввольфраматних
груптодіякстаникатіонівзадіянівпроцесахзбудженнялюмінесценціїлишепри
суттєвовищихенергіяхзбудженнянаеВувипадкутетрагональної
симетріїграткиструктурнийтипшеєлітутана–еВувипадках
імоноклінноїсиметріїтипраспітуВстановленощоосновнасмуга
свіченнявласноїлюмінесценціїкристаласформованаелектронними
переходамиміжстанамивольфраматнихгруптодіякспектральнікомпоненти
свіченнядефектівформуютьсядомішковимимолібдатнимигрупамиабо
вольфраматнимигрупамищознаходятьсяпоручкатіоннихвакансій
Запропонованоновуконцепціютлумаченнярезультатіврозрахунків
електронноїструктуритаекспериментальнихданихізлюмінесцентноїспектроскопії
кристалівмолібдатівтаякапояснюємеханізми
збудженнявласноїлюмінесценціїцихсполуквенергетичнійобласті
фундаментальногопоглинанняЗгідноконцепціїзбудженнявласноїлюмінесценції
сполуквзазначенійобластівідбуваєтьсязазоназонниммеханізмомза

посередництвомгенетичнозв’язанихелектронівтадірокякізв’язуютьсявекситони
натихжесамихмолібдатнихгрупах

деівідбулосязбудження
Відокремленіносіїзарядувкристалахта
генеруютьсяприенергіяхзбудженнящовідповідаютьзоназоннимпереходаміз
стелівалентноїзониуверхнюпідзонузонипровідностіНавідмінувідінших
молібдатівособливістюструктуриелектроннихзонкристалає
суттєвийвнесоккатіоннихстанівтапоблизувідповідностелівалентної
зонитадназонипровідностіщопідвищуєрухливістьдіроквційсполуціу
порівняннізіншимимолібдатами
Зарезультатамитеоретичнихрозрахунківелектронноїструктурита
експериментальнихдослідженьізоптичноїталюмінесцентноїспектроскопії
з’ясованорольнайбільшрозповсюдженихточковихдефектівуформуванні
механізмівсвіченняосновнихспектральнихкомпонентіввласноїлюмінесценції
кристалівіВстановленощокомпонентилюмінесценції
всиньозеленійспектральнійобластіформуютьсявипромінювальними
переходамиміжелектроннимистанамирегулярнихмолібдатнихгрупакомпонентв
червонійобластіпереходамивмолібдатнихгрупахякірозташованіпоблизу
кисневихвакансійЗ’ясованощоосновнийзеленийкомпонентлюмінесценції
кристалаутворюєтьсявипромінювальнимипереходамиіззбуджених
триплетнихстаніввосновнийстанрегулярнихмолібдатнихгруптодіяк
короткохвильовийфіолетовийкомпонентсвіченнякристалуобумовлений
випромінювальнимипереходами→вмолібдатнихгрупахякізазнають
впливупевнихдефектівграткиВстановленощоосновнісиньозеленіспектральні
компонентилюмінесценціїкристалапов’язанізвипромінювальним
переходамивмолібдатнихгрупахтодіякдодатковіфіолетовікомпоненти
формуютьсявипромінювальнимипереходамизвищихзаенергіямизбуджених
станівтакихгруп
Розробленотаапробованоновуметодикуаналізурезультатіврозрахунків
перехіднихрівнівдефектівякадозволяєоцінитиенергетичнуглибинупастокносіїв
зарядувоксиднихкристалахдляширокоїсукупностідефектів–натуральних

вакансійізотааліовалентнихдомішоктаїхкомбінаційЗадопомогоюрозробленої
методикиз’ясованощонатуральнідефектитаутворюють
глибокіпасткиносіївзарядувізовалентнідомішкизаміщеннята
ємілкимиааліовалентнідомішкитаміжвузлові
дефектиі−глибокимицентрамизахопленняносіївзарядувційсполуці
Смугадефектногопоглинаннякристалавобластінм
пов’язаназіснуваннямкисневихвакансій–вонаформуєтьсяпереходамив
дефіцитнихзакиснеммолібдатнихгрупах
ЗміщеннянаеВвбікменшихенергійосновнихсмугвспектрах
свіченнятазбудженнявласноїлюмінесценціїкристалавідносно
відповіднихсмугможебутинаслідкомменшоїнаеВширини
енергетичноїщілиниоксифлуоромолібдатувідносновідповідногозначення
молібдатукадмію
Впершерозрахованоелектроннузоннуструктурукристалівфосфатів
таЗарезультатами
розрахунківз’ясованощокороткохвильовікомпонентилюмінесценціїцихсполуку
фіолетовійспектральніобласті–нмформуютьсявипромінювальними
переходамизаучастюстанівфосфатнихгрупКороткохвильовиймаксимумпри
нмтадовгохвильовиймаксимумпринмкомпонентилюмінесценції
кристалівформуютьсяцентрамивипромінюваннядоскладуяких
входятьіонитавідповідноСпектризбудженняобохкомпонентів
люмінесценціїкристалівформуютьсязоназоннимипереходамиз
переносомзаряду→
Шляхоманалізурозрахунківелектронноїструктуритаекспериментальних
данихізлюмінесцентноїспектроскопіївпершез’ясованомеханізмиформування
спектральнихкомпонентіввласноїлюмінесценціїсеріїскладнихвісмутвмісних
оксиднихсполукзрізнимиоксианіоннимгрупамиВстановленощокомпоненти
люмінесценціїкристалівтащомають
максимумивсинійтафіолетовийобластяхспектруформуються
випромінювальнимипереходами→віонахЧервонікомпоненти

люмінесценціїтаформуютьсявипромінювальними
переходамивмолібдатнихгрупахкристалівЧервонийкомпонентлюмінесценції
кристалаєсвіченнямдомішковихцентрівщоутворюютьсяв
кристалівнаслідокіснуваннянеконтрольованихдомішокмолібденуСмуги
збудженнялюмінесценціїкристалівтанижчееВ
формуютьсявнутрішньоцентровимипереходамиміжстанамиіонівтодіяк
смугизбудженняцієїлюмінесценціївобластіеВформуютьсязоназонними
переходамизаучастюстанівфосфатнихгруп
Влегованихкристалахі
зконцентрацієюдомішокСРЗЕреалізуєтьсямеханізм
ефективноїпередачіенергіїзбудженнявідцентрівповязанихііонамидо
центрівсвіченняРЗЕСпектризбудженнялюмінесценціїкристаліввісмутвмісних
фосфатівіатакожфосфатомолібдатукаліюєвропіюформуютьсязоназоннимипереходамизпереносом
заряду→
Розробленоновийрозрахунковийпідхідвтеоретичномуописіелектронної
структуритаоптичнихспектрівхроматниханіонівтамолекулярнихкомплексів
адсорбованихнаповерхнівуглецевихнаноструктурЗ’ясованощосмуга
поглинаннявобласті–нмзмаксимумпринмвисушеногоосаду
водногорозчинузвуглецевиминаноструктурнимиматеріаламисформована
поглинаннямнаночастиноккристалухроматукаліюадсорбованихнаповерхні
вуглецевихнанострукутурПриадсорбціїнаночастиноккристалу
вуглецевиминаноструктурнимиматеріаламивиникаєдодатковасмуга
мономолекулярноїлюмінесценціївобласті–нммаксимумпринм
Смугаформуєтьсявипромінювальнимипереходамивхроматнихгрупах

які
входятьдоскладунаночастинокщоскладаютьсяздекількохформульниходиниць
адсорбованихнаповерхнівуглецевихнаноструктурІтомуконтроль
наявностівказаноїсмугивспектрахможескластиосновуметодулюмінесцентного
моніторингуфактутакоїадсорбції

Вимірюванняоптичногопропусканнявобласті–нмможескласти
основуметодівоптичногомоніторингуконцентраціїхроматниханіонів

і

уводномурозчинітарівнякислотностірозчину
Ефективнийлюмінесцентниймоніторингвпливуіонізуючого
випромінюваннянакристалитаможебутиреалізованийза
допомогоюлогометричногометодуякийгрунтуєтьсянавимірюванніінтенсивності
власноїлюмінесценціїсполукпризбудженнілазернимвипромінюваннямта
обчисленніспіввідношенняінтенсивностілюмінесцентногосигналу
зареєстрованогонадвохрізнихдовжинаххвильспектрусвіченняНайвища
чутливістьметодудовеличинипоглинутоїдозиможебутидосягнутаякщо
люмінесценціязбуджуєтьсялазернимвипромінюваннямзλнма
люмінесцентнісигналиреєструютьсявідповіднонаінмувипадку
таінмувипадку
Наноструктурованікомпозитніматеріалищо
складаютьсязмікронанорозмірнихвключеньоксидуалюмініювматриці
молібдатуможутьбутивикористаніякробочіматеріали
люмінесцентнихсенсорівтемпературикріогенногодіапазонуатакожяк
люмінесцентнізондивпристрояхвисокороздільногоскануваннятемператури
поверхнівтемпературномудіапазоніК
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