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1. Електронна структура перовськітоподібних оксидів ванадію і нікелю з рідкоземельними елементами
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Реферат:
1. В дисертаційній роботі з використанням квантово-механічних розрахунків (програмний код Wіen2k.),
рентгеноелектронної та рентгенівської емісійної спектроскопії розроблена комплексна методологія для
дослідження електронної структури оксидів LnMeO3 (Ln= Y, La, Nd, Sm, Gd; Me= V, Ni). Отримано інформацію
про будову валентних зон і зон провідності, про роль субвалентних електронних станів при формуванні
міжатомних хімічних зв’язків в досліджуваних оксидах. З’ясовані зарядові стани атомів, що входять до складу
досліджуваних сполук, та досліджено вплив окремих електронних оболонок атомів на механізм
зарядопереносу. Досліджена спінова поляризація електронних станів та розглянуті механізми утворення
магнітних моментів окремих атомів і їх вклади в загальні магнітні моменти комірок, які відповідають
формульним одиницям оксидів.



2. A comprehensive methodology for studying the electronic structure of LnMeO3 oxides (Ln=Y, La, Nd, Sm, Gd;
Me= V, Ni) was developed in the actual dissertation using ab initio calculations (program code Wien2k.), X-ray
electron and X-ray emission spectroscopy. Information was obtained about the structure of valence bands and
conduction bands, about the role of subvalent electron states in the formation of interatomic chemical bonds for
the investigated oxides. The charge states of the atoms that make up the studied compounds were clarified, and
the influence of individual atoms electron shells on the charge transfer mechanism was investigated. The spin
polarization of electron states was discovered and considered formation mechanisms of magnetic moments in
individual atoms and their contribution to the total magnetic moments of the cell that correspond to oxide’s
formula units.
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