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Тема дисертації:
1. Моделювання фізичних властивостей оксидних сполук перехідних металів у рамках мікроскопічної
узагальненої багатозонної моделі Габбарда.

2. Modeling of physical properties of transition metal oxide compounds within the frameworks of microscopic
generalized Hubbard model.

Реферат:
1. Запропоновано системний підхід до моделювання оксидних сполук перехідних металів. Застосування
підходу до парамагнітних домішок у напівпровідниках дозволяє однозначно зв'язати параметри спінового
гамільтоніану з геометрією оточення та параметрами електронної структури матеріалу. Удосконалено
модель суперобміну між іонами домішок з урахуванням геометрії d-орбіталей, габбардовської і гундовської
взаємодій. Показано, що антиферомагнітна взаємодія може призвести до встановлення магнітного порядку з
ненульовим намагнічуванням, якщо домішки утворюють феримагнітну надструктуру Ліба-Маттіса.
Досліджено фрустрований магнетизм в купратах, що містять CuO2 ланцюжки: встановлено параметри
конкуруючих взаємодій, знайдено точні спектри одно- і двомагнонних збуджень у магнітних полях, більших
поля насичення, отримано формули для поля насичення з урахуванням міжланцюжкових взаємодій і



магнітної анізотропії, отримано пояснення температурної залежності оптичної провідності та спектрів
резонансного непружного розсіяння ренгенівських променів. Побудована теорія фотоелектронної
спектроскопії з кутовим розділенням, яка застосовна до систем сильнокорельованих електронів.

2. A systematic approach for the modelling of transition metal oxides is proposed. For paramagnetic impurities in
wide-gap semiconductors the connection of effective spin-Hamiltonian with the local electronic structure is
shown. The superexchange interaction between the impurities is calculated. The geometry of d-orbitals, Hubbard
and Hund interactions are taken into account. A possibility of Lieb-Mattice ferrimagnetic superstructure
formation for arbitrarily low concentration of magnetic impurities in semiconductors is shown. Frustrated
magnetism in edge-shared cuprates is studied: the results of inelastic neutron scattering are unambiguously
interpreted for materials with competing interactions; exact one- and two-particle excitation spectra of acute-
angle helimagnets above their saturation magnetic field are found; analytic expressions for the saturation magnetic
field value are obtained, it takes into account interchain couplings and the exchange interactions anisotropy; the
temperature dependence of resonant inelastic X-ray scattering spectra are explained. The one-step theory of
angle-resolved photoemission is developed for the basis of localized orbitals. For the simplest case of a one-band
Mott-Hubbard system and neglecting the modification of the crystal potential at the surface we have obtained an
analytical expression for the photocurrent assuming that the inelastic scattering in the final state can be described
by a mean free path.
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