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Реферат:
1. Дисертація присвячена дослідженню еволюції спінового стану 3d металів у комплексах різної природи та
симетрії з урахуванням різних видів спотворень комплексу. Для розрахунків було застосовано нову
параметризацію теоретичного метода кристалічного поля. Запропонована схема побудови спінових діаграм,
які являють собою поверхню середнього квадрата повного спіну іона металу на площині параметрів
"ефективний заряд ядра іона металу - спотворення координаційного комплексу" або на площині двох типів
спотворень при заданому значенні ефективного заряду, дозволила дослідити еволюцію спінових станів під
впливом зовнішніх полів та тисків, а також при наявності довільного спотворення оточення металевого іону,
яке має місце у реальних кристалах. Обрана методологія розрахунків дала можливість адекватно
інтерпретувати спектри електронного парамагнітного резонансу іонів хрому в сполуці Hg1-xCrxSe та іона
міді в нормальній шпінелі ZnAl2O4. Виявлено взаємозв'язок між структурою спектра ЕПР іонів хрому в
сполуці Hg1-xCrxSe та тригональними спотвореннями локального оточення іона хрому. Вперше встановлено



взаємозв'язок між ступенем тригональних спотворень кисневого октаедру в шпінелі ZnAl2O4, що містить
двовалентну мідь, та глибиною мінімуму адіабатичного потенціалу.

2. The thesis is devoted to a study of the evolution of spin states of 3d metals in complexes of different nature and
symmetry, due to different kinds of complex distortions. A new parameterization of the crystal field theory has
been applied for the calculations. A scheme for constructing spin-state diagrams representing the surface mean
square to-tal spin of metal ions on the plane parameters "effective nuclear charge of a metal ion - distortion of the
coordination complex" or in the plane of two types of distortion at a given value of the effective charge has been
proposed. It allowed to study the evolution of spin states under the influence of external fields and pressures, as
well as in the pres-ence of random distortions surrounding the metal ion, which takes place in real crystals. The
selected calculation methodology made it possible to interpret adequately spectra of the electron paramagnetic
resonance of a chromium ions in the compound Hg1-xCrxSe and a copper ion in a normal spinel ZnAl2O4. The
dependence between the structure of ESR spectra of chromium ions in the compound Hg1-xCrxSe and trigonal
distortions of the local environment of a chromium ion has been revealed. The relationship between the degree of
trigonal distortions of an oxygen octahedra in spinel ZnAl2O4 containing a bivalent copper ion, and a minimum
depth of adiabatic potential was established for the first time.
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