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Реферат:
1. Сухенко I. В. Електронна структура апатитiв свинцю та кальцiю, допованих перехiдними металами та
карбонат-iонами. — Квалiфiкацiйна наукова праця на правах рукопису. Дисертацiя на здобуття наукового
ступеня доктора фiлософiї за спецiальнiстю 105 — . — IМФ НАНУ, Київ, 2025. Кристалохiмiчна унiверсальнiсть
i багатство функцiональних властивостей апатитоподiбних сполук, що мають загальну формулу
Me10(XO4)6Y2, лежить в основi їх широкого застосування в матерiалознавствi та технологiях. У цiй дисертацiї
систематично дослiджено структурнi, електроннi та магнiтнi властивостi кiлькох класiв апатитiв, з
особливим акцентом на докладний теоретичний i експериментальний аналiз iзоморфно-замiщених мiддю



свинцевих апатитiв. Використовуючи методи теорiї функцiоналу густини (DFT), доповненi пiдходами DFT+U
та параметрами U, J, отриманими з першопринципних розрахункiв методом обмеженого наближення
випадкової фази (cRPA), у роботi iдентифiковано перспективнi кандидати з потенцiйно нетривiальною
електронною та магнiтною поведiнкою, що вiдкриває шлях до їх подальшого вивчення в областi
надпровiдностi, магнетизму та корельованих електронних явищ. В цiлому, дисертацiя пропонує
багаторiвневе дослiдження структури, електронних i магнiтних властивостей апатитiв, зокрема розглядаючи
ефекти карбонатного замiщення, катiонне допування та особливо — мiднозамiщенi свинцевi апатити.
Теоретичнi обрахунки, пiдтриманi експериментом, демонструють можливiсть суттєвої модифiкацiї
властивостей через цiлеспрямовану хiмiчну замiну окремих атомiв. Встановлення критерiїв стабiльностi,
структурних викривлень, магнiтної взаємодiї та наявнiсть пласких зон у мiдновмiсних апатитах пiдкреслює
їхнiй потенцiал для вивчення нових електронних фаз i створення функцiональних матерiалiв нового
поколiння.

2. Sukhenko I. V. Electronic structure of lead and calcium apatites, doped with transition metals and carbonate
ions. –– Qualification scientific work in the form of manuscript. Thesis for doctor of philosophy degree in
speciality 105 –– . –– IMP NASU, Kyiv, 2025. The crystal-chemical versatility and the wealth of functional
properties of apatite-like compounds, represented by the general formula Me10(XO4)6Y2, underpin their broad
applicability in materials science and technology. This dissertation systematically investigates the structural,
electronic, and magnetic properties of several classes of apatites, with particular emphasis on a detailed
theoretical and experimental analysis of copper-substituted lead apatites. Using density functional theory (DFT)
methods, complemented by DFT+U and parameters U, J obtained from first-principles constrained random phase
approximation (cRPA) calculations, the work identifies promising candidates with potentially nontrivial electronic
and magnetic behavior, paving the way for their further exploration in superconductivity, magnetism, and
correlated electronic phenomena. In summary, this dissertation presents a multiscale investigation of the
structural, electronic, and magnetic properties of apatites, focusing on carbonate substitution, cation doping, and
especially copper-substituted lead apatites. Theoretical calculations, supported by experiments, demonstrate the
ability to engineer significant property changes through targeted atomic substitution. The identification of stability
criteria, structural distortions, magnetic interactions, and flat-band features in copper-substituted apatites
underscores their potential for exploring novel electronic phases and developing next-generation functional
materials.
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