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Ha .циссеpTaЦиoннylо paбoтy ЛEoHoBA иBAIIA BAсI4IIьЕBиЧA

<ИсследoBaIIие эЛеKЦ)oннoй сTpyкTypьI' MaгнитньIх И pеШlетoЧHьIx

сBoисTB сиЛьнo KoppелиpoBaнньж эЛеKTpoнньIx сисTеМ

KoМбиниpoBaIIньIшr tvrетo'цolu нa oснoве Tеopии фyнкциoнa.Цa ПЛoTHoсTи и

lциIIaМиЧесI{oгo сpеlцI{егo пoЛяD' пpе'цстaBJIеннyк) нa сoисI{aние rIеHoи

степени ДoKTopa физикo-мaтеMaTиЧескиx нayK Пo сПециiUIЬнoсTи 0L.04.07

_ физика r<oHtеHсиpoBaHIIoгo сoстoя HI|Я.

AкryaльнoстЬ те1иьI tиссеpтaции

СoединeниЯ нa oCFIoBе Зd пеpеxotнЬIx MеTaлЛoB яBЛяюTся яpKиМ ПpиMepoМ сисTeM с

сиJIЬFIьIMи кyЛotIoBсKиМи KoppеЛЯЦlиlяINIИ' сЛo)Kнoе фaзoвoе paBrroBесиe KoTopЬIх oбyслoвленo

тeснoй BзаиМoсBязЬю MФкty эЛеKтpoHHЬIми, МaгниTнЬIMи и pеtпётouнЬIМи степеняМи свoбoдьl

нa MикpoскoПиЧeсKol\4 ypoBнe. Kaк PезyЛЬTaт, дarrньIе МaTеpиaЛЬI oблaдaroт сЛoх(нЬIM

пoлшrлopфизМoм, xapaкTеpизyющиМся Kol{Kypeнциeй/сoсyrцeствoвaнием бoльrпoгo кoличесTBa

фaз с сyщeстBеннo paзныМи эЛеKтPoннЬIМи' МaгHитHЬIМи и pешIeToЧнЬIМи сBoйсTBaМи, ЧTo

деЛaеT иx пеpспeктиBЕIЬIМи с ToЧKи зpения тexнoЛoгиЧeсKиx пpиМенений. B связи с эTим

вalкнoй aкгyaльнoй зaдauей яB/UIеTся BЬIяBление фyндaментaЛЬFIЬIx фaктopoв, oпpедеЛяющиx

изп{eнeние элeкrpoннoй стPyKгypЬI' спинoвoгo сoсToяния и кpисTa/IЛиЧесKиx свoйств с

Уpo PAH t.ф..м.н.

ЧaйкoвскИй С.^.
! ! )ФX h  \ : : ' o

3#;
.{^q"'4 o
' . { ! , а

i'ui 
",+$ ' a

#"ffi
t{3jF



изMеHеHиеМ lцaBЛения, TеМПеpaTypЬI, МaГHиTнoГo/элeктpиuесKoГo пoЛя, пapaMеTpoB

лeгиpoBaнИЯ И -I'F\.' oбъяснение BзаиМoсBязи Ме)кty MaГниTнЬIМи и pеlпетoЧFIЬIMи степен,IMи

свoбoдьt нa МиKpoсKoпиЧесKoМ ypoBl{e, a тaЮKe MеХaнизMoB стpyKтypнoй yстoйчивoсти. Bсе

этo неoбхotиМo lцЛя yсПешнoй oптимk|ЗaЦИИ ПoЛезнЬIx свoйств.цaннЬIx сoеДинений в paмкax

paзpaбoтки и сoз.цaния фyнкциoнaЛЬньIx MaТеpиaЛoB с зa.цaннЬIМи свoйствaми. Пpямoе

BЬIЧисЛение свoйств taннЬIx MaTеpиa/Ioв кpaйне слo>l<rlo и пpoблeмaтиЧнo BBиДy тoгo' ЧTo t"['I

кoppекTЕIoгo oПисilния xapaKTepистик taннЬIx сoеtинений нa МиKpoскoпиtlескoМ ypoBне

ДoDKI{ЬI otнoвPeМeннo )rЧиTЬIBaTЬся бoльшoе KoJIиЧесTBo сTеПeней свoбoдьI. Бoлеe тoгo,

oбъяснение свoйств KoppeЛиpoBaнньIx сoединeний, B paMKaх ПpиMенени'l сTal{tapT}rЬIx

зoннЬIx MеTolцoB' oснoвaннЬIx нa сTaтиЧeскoм пpиблюкeнии сpetнeГo ГIoЛя к Решeниro

Koppел'lциoннoй зaдaЧи (DFT/ DFT+U метoдoв) иJIи MеTotoB TеoPии BoЗМyщений (G!f)'

Mo}Kет нe taTЬ ПpиеМЛеМЬIx pезyЛЬTaтoB.

B связи с этиМ aкгyaльнoй зщauей яBЛяется paзpaбoткa, Bнеtpеt{ие и ПPиMеrIение

нoBЬIx ЧисЛеннЬIx MеToдoB и пoдxotoв, K иссЛetoвaнию свoйств МaтеpиaлoB' иMеroщиx

пpaктиЧеский интеpес с ToЧKи зpeHи,I TeхнoЛoГиЧесKoгo ПpиМенения. oбласть ПPиMенения

taHньIx MeTotoB ЕIе дoЛ)Kнa oгPaHиЧиBaтЬся п{aг}IиTнo-yПoPядoЧeннЬIМ сoсToяHиеМ; oHИ

toл}к}rЬI бьIть пpимeниМьI Kaк дruI из)п{ения пapaп{aгниTнoгo сoсToяни'l, TaK и tЛЯ oПI4сaHI4я

пepехota tиэЛеKTpиK-Mетaлл Moттa и oпPеtеЛеHияI xapaкTеpисTик эToГo ПеpexoДa.

flиссepтaциoннaJl paбoтa Леoнoвa И. B. нaпpaвлеI{a нa pешеI{иe дaннoй вокнoй задaЧи

B paмкax дaльнeйшeй метoдиuескoй paзpaбoтки и пpиMе}lения ПеpetoBoгo МеTota изyЧeния

pеiшЬнЬIх сиЛЬЕ{o KoppеЛиpoBaннЬIx систеМ - DFT+DMFT, пoзвoляroщeГo oбъединитЬ Tеopию

фyнкциoнaлa плoTнoсти (DFT: density funсtiоnal thеоry) с ДиHaMиЧeскoй теopиeй сpедHeгo

пoля (DMFT: dynamiсal mеan-fiеld thеory). B кaчестве oбъeктoB иссЛеtoвal{ия цpetсTaBЛенЬI

MaтеpиaлЬI с кaptинaЛЬнo paзнЬIМи свoйствaми _ oт tиэЛeKTpикoв Moттa дo MеTaJIЛиЧeсKиx

IvIaГнеTиKoB, ЧTo' безyслo внo, teЛaеT taн}ryю tис с еPTaI{ иlo акmу альн oй.

oснoвньrе pезyлЬтaтЬI, пoл)rЧеннЬIе aBтopoМ и иx HoBизIIa

Aвтopoм paбoтьI BпеPBЬIе ПoЛгIе}rьI сЛеtyющие opигинaЛЬнЬIе peзyЛЬTaTЬI :

1. Paзpaбoтaнa и pеaJlизoB.lнa B пpoгpaМMнЬIx Kotax кoмбиниpoBaннaя paсЧетнaя сxeшIa

DFT+DMFT с пoЛнЬIM ЦикЛoM зapЯtoвoгo сaмoсoгЛaCoBaнI,ш B paмкax Ivteтota

ПсeвtoпoTeнI+4aЛa, пoзвoляroщий yЧиTЬIBaTЬ в.ЛИЯ:нkIе кyЛoнoBсKих Iоppеляций нa

эЛeкTpoHI{oе сoсToяние, MaгнитньIе свoйсTBa и сTpylffypнoе фaзoвoе paBнoBесиe сиЛЬнo

KoppеЛиpoвal{ныx сoединений. oбoбщениe DFT+DMFT B paMкaх TeopеMЬI Гельмaнa-

Фейнмaнa и МеToдa линейнoгo oTкЛиKа дJUI PaсЧeтa Мe)KaToМньIx сИл.



2. BпepвьIe B paМK.lx Mетota DFT+DMFT с пoЛнЬIM I.ц4к"ПoМ зapя.цoBoгo

сaМoсoгЛaсoвal{ия oПисaнo aнтифеppo-opбитaльнoе yпopяtoЧениe и KooпеpaтивньIй эффект

Янa-Tеллepa B Пapaмaгнитнoй фaзe KСuFЗ Пoкaзaнo, Чтo пpиuшtoй яH-телЛеPoBсKoгo

исKDKени'I oкTaэдpoB, oбpaзoвaннЬIx aToмaми фтopa, a тaK х(е пpиЧинoй тещaгoнальнoй

дeфopмaции pешетки (с <a) B пapaмaгнитнoй фaзe KCuFЗ являroтся кyлoнoBсKие KoppeЛяЦии

B 3d-обoлoчке Cu2+ иoЕIoB. Taюке пPoBедeнo oПисaниe aгrгифеppo-opбитaльнoгo

yпopядoЧeшvIЯ И кooпеpaтиB}Ioгo янтеЛЛepoBскoгo эффeкra B Пapa]иaгнитнoй фaзe LaMnoЗ.

Пoкaзaнo, ЧTo yЧеT I{yЛo}IoBсKиx кoppеляциiа сvlльнo ЛoKaЛизoB.lннЬIx Зd сoстoяний MnЗ+

иoнoв KpиTиtIески Bа;кeH для oбъяснения свoйсTB пapaмaгнитнoй фaзьl LaМno3.

3. flaнo TеopеTиЧeскoе DFT+DMFT oписaниe oЦK-ГЦK стpyrсгypнoгo фaзoвoгo

paBHoBeсия B ПapaMaГниTнoМ )кеЛезе. Пoкaзaнo, Чтo yЧeT tинaМиЧeсKиx KoppеЛяциoннЬж

эффeктoв в Fe 3d oбoлoчке (флyктyиpyющиx лoKaJIЬньIx мoмеrrгoв) яBЛяeTся кpитичесKи

BокнЬIМ tЛЯ oбъяснения физиuеских свoйств }келeзa в6луlзи d-Y фaзoвoгo ПеPеxoДa.

ПpoведeньI BЬIЧисЛeния фoнoнньtx сITектpoB oЦK И ГЦK )KеЛезa B пaPaмaгнитнoМ

сoстoяHии, кaк фyнкции теMпepaTyPьI. Пoкaзaнa BDкI{oсTЬ }^{етa KoppeЛяЦиoннЬIx эффектoв

дЛя oписaния tинaМическoй yстoйuивoсти oI{K пapaMaгIrитнoй фaзьI. Пpoведен aнaЛиз

paЗBvTTLlя aнгapМoнизмa oI_{K pешетки Fе пpи BЬIсoKиx (элекгpor*rьIx) тeмпеpaTypax' BMесTе с

oцeнKalии свoбoднoй фoнorшoй энеpгии B paМKax KвaзигapМoниlleсKoгo ypaBнения

сoсToя}lия.

4. Пpoведенo DFT+DMFT исследoвaниe эЛеKтpoннoй стpyкrypЬI, сПинoвoГo сoсToяHия

и pешетoчньtx свoйсTB МoнooKсLЦoB пepеxoДнЬIx МетaJIЛoв Mno, Fеo, Сoo и Nio (в

пapaMaгниTнoМ сoстo*lии) Пoд дaBЛeниeп,I. flaнa oцeнкa KpитиЧeсKoГo дaBЛения пepexo.цa

Moттa .циэлеKтpик-MеTaЛЛ. oбъяснeнo МoнoToннoе yбьIвaниe BeЛиЧинЬI taBЛeни'l пepеxota

пPи пepexotе oT Mno к Сoo (oт 145 дo 40 ГПa), с пoсЛеtyгoщиМ Boзpaстaниепil дo 429 ГПa в

Nio. B чaстнoсTи IIoKaзaнo, чTo фaзoвoе paBЕIoBeсие Fеo oбъясняется пoсЛедoBaтeлЬнЬIМ,

opбитaльнo-селеKTиBI{ЬIМ ПoдaBЛениеM ЛoKaльЕlЬIх MoMеFIToB Fе2+ иoнoB пoД ДaBЛeHиeM.

Пpиведeнa вЬIЧисЛеHная в DFT+DMFT фaзoвaя диaгpaММa taBЛение-тeMпepaтyPa Fеo.

Пpедскaзaнo сyщестBoваниe МeтaЛлиЧескoй фaзьI BЬIсoкoгo taBЛения с B1 стpyктуpoй и

BЬIсoKoспиtIoBЬIМ сoстoянием Fе2+ иotloB.

5. Пpoведенo DFT+DMFT исследoвaниe элeKTpoHt{ЬIx' сПекTpaJIЬнЬIx и pешетoЧнЬж

есвoйств v2oЗ вблизи пеPеxota MетaЛЛ-диэлеI{TPиK Moттa. Пoкaзaнo, ЧTo МеxaнизМ

пepexoдa сBяЗaн с сильнoй opбитaльнo-сеЛeктиBнoй пеpенopМиpoBl{oй У t2g сoстoяний, в

сoглaсии с MoДелЬro пеpеxoдa Бpинкмaнa-Paйсa. Пpедскaзaнo' ЧTo BoЗMo)Kнo стPyKтyPнooе



ПpeвpаrтIении (в taIrHoM сЛyЧae изМeнeние oTЕIoшIения пapaMеTpoв peII]eTKи с/a) И

эЛeKтPoннЬIй пepexoд Moттa Мoгyг ПpoТеKaтЬ незaBисиМo дPyг oт дpyгa.

6. B paмкax DFT+DMFT исследoBa:нvIЯ эJIекTpoннoй стpyктyPЬI, МaгнитнЬш свoйств и

сTpyKтypнoгo фaзoвoгo paBнoBeсv'Я oкcИta Fе2oЗ в6лизи пеpeхota Мoттa Пot дaB/IениeМ'

пpеДЛo)кеH и oПисarr нoвьlй тип (элeктpoннoгo) ПеPеxoдa tиэЛектpик-МетaJlЛ Moттa _

нeoднopoдньlй (пpoстpaнсTBеннo-сeлективньlй) пеpexot Moттa, связaнrъIй с Koлл;lпсoМ

ЛoкаJtЬI{ЬIx MoМенToB |I мeтaллизalщeй (делoкaлизaцией) 3d эЛеKTpoнoB ToЛЬкo ЧaсTи

(пoлoвиньI) Fе3+ иoнoB.

7. flaнo пoдpoбнoе DFT+DMFT oписaние элeктpoннoй сTpyкTypЬI, спиtloBoГo

сoстoяния и pеIIIеToчнЬIx свoйств oKсидa Fеo JlегиpoBaннoГo Мg _ МaгнeЗиoвIoститa

(Fе1-xMgх)o кaк фyнкции Mg x=0*0.B75, пoд дaBЛениеМ. Пpoведенa oценкa KpитиЧесKoгo

taвлeния сПинoBoгo пеPеХota. Пoкaзaнo, ЧTo спинoвьIй пеpexot сoпpoBo)Iltaroщийся

кoЛЛaпсoM лoKiUIЬFIЬIx МагHитньIx MoI\iIенToB. oписaн кpoссoBеp Mе)Kty Moтт-диэлеKTpик-

МетаJIЛ и Moтт-диэЛектpиK-зoнньIй-диэлектpиK ПеpеxoДoп,I пoД ДaBЛениеM, B зaBисиMoсTи oт

Mg x.

8. flaнo KaЧестBeннoе DFT+DMFT oбьяснение изменений эЛеKтpoннoй стpyктypьl,

MaГниTнЬIx и PешетoЧньtx свoйстB xaЛЬKoгeниta FеSе, пpи yвеЛичeнии oбъёмa яuейки (в

paМKilx МoдeЛи изoэЛeKTpol{нoгo ЗaМещения Sе нa Te). Пoкaзaнo' ЧTo в FеSe пpoисxolцит

Пеpexoд Лифrшицa ПoлнaJI пepeстpoйкa спектpa низKoэI{epГеТиЧесKиx вoзбyл<дений,

сBязaнЕIaJI сo сtBигoM oсoбеннoсTи BaЕI Xoвa в M -тoчке зoньI БpилЛroэнa BЬпIre ypoвHя

Феpми, за сЧeт KoppeЛяциoннЬIх эффeктoв.

Tеopетиuескilя и пp.rктиЧесK.lя знaЧиMoсTь paбoтьl зaкЛюЧaется B Paзpaбoтке, и

peaЛизaЦии B пpoгpaМMFIЬIx Kotaх нoBoгo PaсЧeTFIoГo МeTota DFT+DMFT с ПoЛнЬIM

зaPяtoBЬIМ сaМoсoГлaсoвaниеМ, пoЗBo"rlяroщий уц15'"aтЬ Bлияние кyЛoнoBсKиx кoPpеtтяцvй

нa эЛектporrrryto стpyKгypy, МaгниTнЬIе сBoйстBa и сTpyкTypнoе фaзoвoе paвнoBесие силЬHo

кoPpeлиpoBaннЬIх сoeдинений. Ислoльзуя дaнньIй MеToД oбъясняroтся ЭлеKTpo}lньIе,

сIIинoBЬIe и Pешетoчньlе свoйстBa pяДa KopPеЛиpoBaнE{ьIx сoеtинellий, в тoM Числе свoйствa

систeМ в6лизи Пеp еxota Moттa MeTaЛЛ-диэЛeKтpиK.

oфopмление,циссеpтaции, пyбликaции и .шIpoбaция

ПpeдстaвленЕIаJI Лeoнoвьtм Ивaнoм BaсильевиЧеМ tиссеpTaциoнЕ{аJI paбoтa oфopмленa

B сooTBетсTв,ИИ с тpебoвaнияМи, ПpеtъяBЛяеMЬIМи BAK PФ, сoстoиT из Десяти глaB, Bкл}oЧаJI



BBе.цение и зaкЛroЧение. oбъём paбoтьI сoстaBЛяeT 2B0 стpaниЦ TексTa, BкЛroЧаJI 4тaблицьlи

72 pисункa. Cписoк литеpaтypнЬIx истoЧI{икOB сotеpх<ит З49 нaиrлeнoвaний.

Bo BBе,цеHии (пepвая глaвa) oбoснoвaнa aKTyaJIЬнoсTЬ TeМЬI tиссepTaЦии,

сфopмyлиpoBal{ЬI oснoBнЬIе цели paбoTЬI, ПpиBе.ценЬI oсHoBнЬIе пoлo)KенI,Iя, BьIнoсиMЬIе нa

зaщитy. B дoпoлнении K эToMy, B taннoМ paзtеЛе oбсy,.кдaroTся BoпpoсЬI, сBязаннЬIе с

тeopeтиuескoй И пpaкrиuескoй цеHHoсTьro, МеToДoЛoгией иссЛедoBaни'I, yKaзaH сПисoK

нa)п{HЬIx кoнфеpенций, симпoзиyМoB и сеMинapoB' нa KoтoPЬIx toклaДЬIBaлисЬ pезyЛЬTaтЬI

дaннoй .циссеpTaЦии.

Bo втopой глaBе пpедстaBленo сoBpeMенHoе сoсToяние пpoблeмьl oтwlсaъIИЯ свoйств

МaTepиaЛoB с CиЛЬнЬIMи KyЛoнoBсKиI\,{и KoPpеляцияMи B paМKax BЬIЧисЛиTeЛЬнЬIх МеToДoB,

oписЬIBaIoтся paЗЛиЧнЬIе MетoдoЛoгиЧесKиe aсПекТЬI дaннoй пpoблемьI, ПpеtсTaBЛенo

деTiUIЬнoе oПисaние DFT+DMFT пoдxoдa, olъeдиняloщeгo TеopиЕo фyнкциoнaЛa эЛеKTpoннoй

ПЛoTЕIoсти DFT и тeopшo tинaмиЧесKoгo сpеtнеГo Пo,п'I DMFT. B дaннoй глaBе ПpиBotиTся

BЬIBot ypaвнerий DFT+DMFT с сaмoсoглaсoвaниеM Пo зapяДoвoй плoтtloсTи B paМKaх Метota

псеBдoIloTенЦиaлa, oбсyx<дaroтся oсЕIoBFIЬIe aсПеKTЬI pеiшизaции DFТ+DMFT МеTota,

ПPеиMyщестBa .цar*{oгo п{етoЁцa пеpet зoннЬIМи ПotxotaMи vI T.t..

B тpетьей глaBе ПpиBotяTся pезyЛЬTaтЬI tиссеPтaHTa пo иссЛеtoBaHиIo paзЛиЧHЬIx

aспеKтoB opбитaльнoгo yПopяtoЧения B paмKax lоoпеpaТиBнoГo яI{-Tе/I/IepoBсKoгo (ЯT)

эффeктa (кoгеpентнoй дефopмaции KpисTaЛЛическoй pеrшетки) B MoT'г-xaббapдoвскиx

tиэЛeKTpикаx KCuFз и LaMno3, B ПapaMaГниTнoМ сoсToянии.

B uетвеpтoй глaве пoдpoбнo alraJlизирyгoтся свoйсTBa nаpа]vla?нumнo?o сoстoяни'l

ЭЛеMeгIтapнoгo >кeЛезa в oблaсти BЬIсoких TеМпеpaTyp B nаpаfu|аеHumнo]v сoсToянии, пoдpoбнo

oбсyrкдaroтся paзЛиЧнЬIe Maгнитнo-стpyкTyPrrЬIe aЕ{oМaЛии в6лизи сt-Y-6 сTpyKTypнЬIx

ПpеBpaщeнIй, взarалoсBязЬ Me>кty эЛеKTpoннЬIМи' M.IгниTнЬIMи и pgIIетoЧI{ЬIMи стeпeЕI,IMи

свoбoдьI, oбсpкдaется МикpoсKoпиЧескaя MoteJIЬ сTpyкTypl{oгo фaзoвoгo oЦK-ГЦK

paBнoBeсI,UI nаpа]|lа?нumНo?o Fе. oдним из сaNIЬIx иI{TеpеснЬIx, ПpеtсTaBЛеннЬж вnepвьlе

peзyЛЬTaтoB яBJIяеTся MиKpoсKoПиЧесKoе olTисaниe сl-y (OI]K-ГЦK) Пepexota B пapaМaгE{итнoй

фaзе Fе.

B пoсЛeдyroщих IПeсTи ГлaBax (с лятoй пo вoсьмyrо) пoдpoбнo иссЛetyeTся

BзaиMoсBязЬ ЭЛеKтpoнtъIx, МaгниTнЬIx и pеш]етoЧньtx свoйсTB B МoTToBсKиx сисTeмax oксиДoB

3d пеpеxotHЬIx МетaЛЛoB, в6лизи пеpexota Moттa диэЛеKтpик-МеTaЛЛ пot taBлением. B

ЧaсTнoсти, в пятoй гЛaBe, пpиBotяTся pезyЛЬTaтЬI дJI'I сеpии МoнooKсиtoв Mno, Fеo, Сoo и



Nio (элекгpoннaя кoнфигypaЦия МeняeTся oт 3d5 B Мn2* к 3d8 B Ni^) с B1 (Naсl)

KpvIсT a]I]IИчeскoй peIшeткoй, B nаpаJv\а?нumнoJvl сoстoянии.

B rшестoй глaBе oбсy.iкдaется пpoблемa oписaни;l свoйств сoеди}reни'l (Fеr--Mg')o пoд

taB/IeниеМ B зaBисиМoсTи oт степени лeгиpoBa}Iия FelМg, Мg х (зaмещения Fе нa Mg).

Пpивoдится пoдpoбньlй aнaJIиз спeKгpаJIЬнЬIx свoйств, сflинoвoгo сoстoяния Fе vI

стpyкгypнoгo фaзoвoГo paBнoBeсия (Fer.-Mg-)o. MaгнезиoBIoстит (Fеt--Мg-)o инTеpесен B

KaЧесTBe MoдеЛЬЕ{oгo сoeдинet|ИЯ' B KoToPoM BaPЬиPyя oтнoшIение Fe/Мg, Мg x, стaHoBится

BoзМo}KнЬIМ пеpейти oт мoтт-xaббaPдoBсKoгo tиэлeKтpиKa с сиЛЬнЬIMи I(yлoнoBскиMи

KopPeЛяI{IuUIMи и MaгI{еTизMOM (Feo, x=0), к зoннoN,Iy tиЭЛeKтpиKy (Мgo, х=1), немaгнитнoй

систеМе.

B глaвах сeМЬ и Boсеlиь oбсyл<дaeтся щoблеMa oписaни'I B paмKax DFT+DMFT

слo>кнoй BзaиМoсBязи Mе>{1дy pеrпеткoй И элeктpoннoй пoдсистeмoй в сoеДинени'lx

I\iIoTToBскиx tиэЛeKTpикoв (V,Сr)zoз и Сr-Fezoз в6лизи пеpеxota Moттa tиэлектpиK-Meт.UIл' B

nаp а]V|а ?нumнoм сo сToянии.

B rлaве lЦеBятЬ, пoдpoбнo oбсyл1дaются DFT+DMFT pезyлЬTaTЬI paсЧeToB сoeДинeни,I

хiшкoгенидa )KеJIезa' FеSе. Coeдинение FeSе яBЛяеTся свepxпPoBoдЕIиKoM с кpитиuескoй

TeмПеpiшypoй Tс-B K, tЛЯ сoсTaBa близкoгo K стеxиoМеTpичесKoМy.

.{иссepтaциoнная paбoтa зaKа}IЧивaeтся oбщим зaкЛIoЧениeМ, спискoМ

испoлЬзoBaннЬIх сoкpаlllенIй и yсЛoвI{Ьlx oбoзнaчeнvlй, спискoМ пyбликaций aвтopa пo тeMе

диссеpтaЦиoшroй paбoтьr и сПисKoM ЛиTеpaтypнЬж истoЧникoв.

Сoдеp>кarие aвтopефеpaтa Лeoнoвa I4.B. ПoЛнoстЬro сooTBетстByеT сoДеP>l<aIIшo

диссepTaЦии.

flиссеpтaциoннaя paбoтa Haписaнa xopolllиM пpoфессиoнаJIЬнЬIМ язЬIкoМ. Пo тeме

диссеpTaЦии oтlу6лиKoBaнo 20 печaтньrx paбoт B Ме)KtyнapotгIЬIХ pеЦeнзиpyeМЬIx нaг{нЬIx

ИзtaНИЯx' PекoMеHtoBaHнЬIx BAK PФ (в тoм Числe Bxotящиx в пepвьIй KBapTиЛЬ в бaзе

цитиpoвarrия Wеb of Sсienсe). Пoслeдняя пyбликaция пo pезyЛЬTaTaM ГлaвьI 8 дaтиpyeтся 10-

ьtм сентябpя 2018 г.: ..Prеssure-Induсed Sitе-Selесtive Mott Insulator-Mеtal Transition in Fe2o3,,,

Е. Grееnbеrg, I. Leonov, S. Layek, Z. Konopkova, M. P. Pastеrnak, L. Dubrovinsky, R. Jеanloz, I.

A. Abrikosoч and G. Kh. Rozеnbеrg, Phys. Rеv. x 8, 031059 (2018).

O бoснoвaннoсть нarПIЬж пoЛoхGlII.lй p езyльтaтoB и BьIBolцoB

B дaннoй tиссepTациoннoй paбoтe пPедЛoх(eнo pешeниe вая<нoй и aкTy.иЬнoй задauи

из oбпaсти физиwт KoнlцeнсиPoBaннoгo сoстoяния пo paзpaбoTке BЬIЧислиTeЛЬHЬIx МеTotoв,

исследoBaни'l эЛектPoн}lЬш свoйств, Maгнитнoгo сoстoя}Iия и фaзoBoгo paBнoвесия силЬнo



KoppеЛиpoвaнHЬlx сoe.циHений. Ha пpимеpе pядa <(MoделЬнЬIx> сисTеM бьIлo yбeдителЬнo

пpoДeМoнсTpиpoBaнo' ЧTo дaнньlй метoд oблщaeт бoльtпим ПpaKTиЧесKиМ ПoTeHЦиaлoM B

ПЛaне иссЛеtoвaния фyнкциoнaЛЬнЬIx МaTеpиaЛoв Пpи сyщесTBеЕIнo oTЛиЧаroщиХся Bнetrlниx

yсЛoBияx. Bсе этo B.DKFIo кaK B IUIaне paзpaбoтки И сoзtaш|4Я МaTеpиaлoB с задaHнЬIMи

свoйствaми' TaK и B пЛaHе иссле.цoBaI{Iй свoйстB изBeсTнЬIx МaTеpиaЛoB B эксTprМaЛЬHЬIx

yсЛoBиях BЬIсoKих TeМПepaтyp и дaвлений. ПoлyueннЬIе pезyлЬTaTЬI paбoтьl сooтBеTстByroT

пoстaBЛеннЬIМ цeЛяM и зataЧaM.

floстoвеpнoсTЬ Пoл)ЦеннЬIх peзyлЬтaToB гaPaнтиpyется oбoснoвaнньIм вьlбopoм

физиuеских пpиблюкeний, деTaЛЬнЬIМ aнaЛиЗoМ пPедлo)KеннЬIx МeToДoB гIa oснoве

aнaЛиTиЧесKих paсЧетoB, сoглaCиеM pезyЛЬTатoB BЬIЧисЛениЙ с taнHЬIMи ЭKспеPиMeнToB.

PезyльтaтьI, ПpeдсTaBЛeннЬIе tиссеPтaFIтoм, бьlли oпyбликoвaнЬI B Bедyщиx poссийскиx и

Mо{qyl{apotнЬIx нayЧнЬж )кyprraЛax и ПpедстaBIIЯЛИсЬ нa кoнфepенцияx BЬIсoKoгo ypoвня,

Чтo TaЮкe пoДтBеP)кtает toстoBеpHoсTЬ BЬIBotoB ДиссеPTaЦии.

Bместе с теlи lиoхсIo сДелaть pяд зaмечaний пo сotеpх(aник) tиссеpтaции:

1. oснoвньIм toсTиЛ{ением дaннoй tиссepTaЦИИ ЯвIIЯITся paзpaбo.IKa И pеaЛиЗaЦия

зapяtoBo сoГЛaСoBaннoй веpсии гибpиднoй paсuетнoй сxемьI DFT+DMFT. Aвтop

неoднoкpaTнo yKaзЬIBaеT гIa неoбxoдимoсть испoЛЬзoBa}Iия зapядoвoгo

сoгЛасoBaния' oднaKo, B tиссepTaции нeT ЧeTKoГo И ПoсДеtoBaтeЛЬнoГo

oбoснoвaния taннoгo yTBep)KtеHия. Хoтeлoсь бьI yBидeTЬ бoлеe ЧетKyК)

ф opмyлиp o BKy to кaз aTeЛЬсTBa ДaнЕ{oгo yгBеp)кд ения.

2' B тeKсте tиссеpтaЦии недoсTaToЧнo xopoшo oПисaнЬI KриTepии вьrбopa

фенoмeнoлoгическoй пoпpaBKи Ha двoйнoй yЧeT ЛoKaЛЬнoгo KyЛoHoBсKoгo

взaимoдейсTBи,I B ypaBненияx DFT+DМFT. Kaк пpaBиЛo испoЛЬЗyeтся IToпPaBKa E{a

двoйнoй yЧеT B пpеделе сильнoй ЛoKaJIизaцииFLL. Xoтелoсь бьl yзнaть кaк бyдет

BЛияTЬ вьIбop п{етota paсЧеTa пoпpaBKи нa двoйнoй yЧeт нa pезyЛЬTaTьI,

ПoлyЧеннЬIe B зapядoBo сoглaсoвaьшoй Bеpсии гибpиднoй paсuетнoй сxеМЬI

DFT+DMFT.

З. Xoтелoсь бьI BиtеTЬ B диссepтaциoннoй paбoте KpиTиЧесKoe oбсyх<дeние

пoЛrIеннЬIх peзyЛЬTaToB B ЗaвисиМoсти oт вьIбopa пapaMеTpoB исxoднoй мoдели,

TaKиx кaK ПapaMетPoB otнoyзеЛЬнoгo KyлoнoBсIогo взaимoдeйсTвия U И

BнyTpиaToмнoГo xyЕItoBсKoгo oбменa J. Kaк ПpaBиЛo tиссePтaнT oгpaниqиBaеTся



ссЬIЛкoй Ha ЛитеpaTypнЬIе дarrнЬIе. Ha сKoЛЬKo oбoснoвaн вьIбop значеrпай

пapaметPoв U и J? Taк )Ke иHTеpeснo бьlлo бьI пpoясниTЬ BoзМo}KЕIoсTЬ BЬIЧисЛенIul'l

taннЬIx пapaМетpoB из пеpBЬIx пpинциПoB' K гIpиMеpy, B paMKaх (сonstrainеd DFT>

иЛи <сonstrainеd RPA> MетotoB.

4. B кaчестве пoЛ(еЛaни'l, xoTеЛoсь бьt BиДетЬ бoлее PaзBеPнyгoe oбсyя<дeниe Kaк

lцoсToинстB' TaK и неtoсTaткoв DFT+DMFT метota, oПисaннoгo tиссеpтaнтoм. Этo

Пoмoглo бьr лyнtпе пoн'ттЬ, B кaKиx сЛг{aJIx сЛеtyеT пpибeгaть к DFT+DMFT

paсЧетilм, a B кaKиx следyет o)кprtaтЬ пpoблeм. Taк>ке, tля пoЛнoтЬI излo)KеFIия'

бьIлo бьI интеpеснo ПpиBесTи oцеHKy пoгpешнoсTи BЬIЧислet*lй, K пpиМepy'

BнyTPеHHей энеpгии, в DFТ+DMFT.

3aклrочeние

BьIrпеyпoмяHyTЬIe зaМеЧaHия нe снIDKa}oT oбщей пoлo>кительнoй oцeнки

диссеpтaЦиoннoй paбoтьl Леoнoвa И.B. flиссеpтaция BЬIПoЛненa нa BЬICoKoM нayЧнo-

oбpaзoвaтеЛЬнoM ypoBне. Сoвot<yпнoсть pеЗyлЬтaToB IIpеДсTaBЛeнHЬIх B lциссеpTaции

ПoзBoляеT yгBеPх(дaтЬ o pешeнии вокнoй нayuнoй пpoблемьI физиl*т TBеptoгo TеЛa.

Pезyльтaтьl paбoтьl oпyбликoвaнЬI B pецензиpyeмЬIх )кypнaЛax и Хopoшo изBесTнЬI HarIHoМy

сooбществy. B диссepтaЦИИ ИзЛo>Kен pяt BIDкFIЬIх MеTotичeских pазpaбoToк и pезyЛЬтaтoB Пo

пеPспектиBнЬIМ МaтePиа"IIaп4' KoтopЬIе Мoгyl oбеспечитЬ сyщeсTBeнньtй BкЛaд B PaзBиTие

фyндaментaльнoй теopии Koнденсиpoвaннoгo сoсToяния в Poссии и зa pyбе>кoм. Aвтopефepaт

toсTaтoчЕ{o ПoЛнo oтp.Dкaeт сotеpх<aние tиссеpТaции. !иcсеpTaЦиoнная paбoтa Леoнoвa И.B.

сooTBетстByeT нayЧHoй специaлЬнoсти 07'04.07 _ физикa Koн.ценсиpoBaннoгo сoстoянLя Пo

aKтyaлЬнoсти, нaрнoй нoBизне, oбъeмy BЬIпoл}lеFI}IЬIx исследoвaний И пpaктиuескoй

зЕIaчиMoсти И ПpeдсTaBЛяет сoбoй Зaвеpшeннyro нaylнo-квaлификaциoннyro paбoтy. B

tиссеpTaЦии pеlIJен pяt aктyaлЬнЬIx зaдaЧ физиш кOнteнсиpoBaннoгo сoсToяFIи'I'

пpeДстaBЛ'IЮщиx пpикладнyю и фyндaМентaЛЬнyЮ ценнo стЬ.

flиссеpтaциoннаJl paбoтa <Исследoвaние эЛектpoннoй стpyKтypьI' MaгHитHьlx и

pецIетoЧrrьrх свoйстB силЬнo кoppеЛиpoвaннЬIх электpoнньIх систеM кoмбиниpoвaнньПvl

Meтo.цoм IIa oснoBе тeopии фyнкциoн.Ula плoтнoсти и .цинaMIlчесKoгo сpе.цнегo пoля)),

oTBечaеT BсеM тpебoвaниям ПyнKTa 9 <Пoлoх<ения o пpисrЛ{tении rIенЬIx сTeпeнeй>>,

yтBep)кдeннoгo пoсTaнoBЛeнием BAK PФ oт 24 сeнтябpя 2013 гoдa NэB42 с внесeHHЬIMи

изMенени,IMи oт 2I aпpeЛ,I 2016 гoдa N9335, a ее aBтop, Лeoнoв Ивaн BaсильевиЧ, зaсЛ)DKиBaeт

пpис)DKtения степени toKтopa физикo-мaтеМaTиЧесKиX нayк пo сПеЦиaЛЬнoсTи 0I,04.07 -

физикa KoFIteнсиpoBaнFIoгo сoстoяния.
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