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2. Symmetry approaches in the studies of correlated multi-electron states of fullerene C60 and fullerides

Реферат:
1. Дисертацію присвячено систематичному теоретич-ному дослідженню ефектів електронної кореляції,
кулонівської далекодії та електрон-коливної взаємодії у фулеренах C60 та споріднених матеріалах за
врахування ікосаедричної симетрії. Розроблено метод розрахунку корельованих електронних станів C60,
який використовує обумовлені симетрією молекули лінійні співвідношення між двох електрон-ними
інтегралами та матричними елементами гамільтоніану. Обгрунтовано істотну роль кулонівсь-кої далекодії у
формуванні електронних характеристик іонів C60 та можливість неповного переносу електронів у
фулеридах A3C60. Визначено профіль розподілу інжектованих зовнішнім полем зарядів у фулериті C60 та
виявлено неповний ступінь локалізації заряду на поверхневому шарі кристалу.

2. The thesis is devoted to the systematic theoretical study of the effects of electron correlation, Coulomb
interaction and electron-vibration interaction in C60 fullerenes and related materials accounting the icosahedral
symmetry. The method of the calculation of C60 correlated electronic states was elaborated with full advantage of
symmetry relations between two-electron integrals and matrix elements of the Hamiltonian. The role of Coulomb



long-range interactions was found to be essential in formation of electronic properties of C60 ions; the possibility
of partial electron transfer in A3C60 fullerides was proved. The profile of charges injected by external field in
fullerite and non-complete degree of charge-localization on crystal surface were obtained.
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