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РЕФЕРАТ
Київ – 2015
Актуальність роботи. Характерною рисою сучасних інновацій у фізиці твердого тіла є використання металовмісних матеріалів з різними типами впорядкування (зарядового, спінового, атомного та молекулярного). Типовими прикладами є матеріали з гігантським магнетоопором (GMR) та колосальним магнетоопором (CMR), які забезпечили революційний прорив у технологіях накопичувачів інформації, матеріали з гігантським магнетокалоричним ефектом (GMCE), які використовуються в екологічно чистих холодильних системах нового покоління, інші інтерфейси та гетероструктури на їх основі, високотемпературні надпровідники (ВТНП) тощо. Важливою рисою цих систем є висока чутливість до зміни зовнішніх факторів, що забезпечує легкість керування їх властивостями та системами на їх основі. Однак, внаслідок складності таких систем, у більшості випадків механізми формування та взаємодії зазначених впорядкувань лишаються до кінця незрозумілими, емпіричний підхід у розвитку застосувань випереджає науковий, а їх прикладний потенціал є далеко невичерпаним.

Метою даного циклу робіт було з'ясувати механізми формування та взаємного впливу різних типів впорядкування в об’ємі та на поверхні металовмісних матеріалів для цілеспрямованого керування їх функціональними властивостями із подальшим застосуванням в електроніці, спінтроніці, сенсориці та біотехнологіях.
Новизна роботи. Для досягнення цієї мети було потрібно, об'єднавши представлені в Україні найсучасніші експериментальні та теоретичні методи, виробити новий наукоємний (на противагу емпіричному) підхід, що ґрунтується на комплексному дослідженні впорядкованих систем: від вивчення їх фундаментальних (таких як електронна структура чи параметри електронних кореляцій) та функціональних (тобто придатних для практичного застосування) властивостей до створення основ їх практичного застосування.
Основні фундаментальні результати роботи. Виявлено причини і механізми зарядового, спінового й атомного впорядкувань та молекулярної самоорганізації у структурах з конкуруючими типами порядків, встановлено їх зв’язок з електронною зонною структурою. Виділено магніто-електронні та конфіґураційно-розмірні ефекти, що визначають ці механізми та уможливлюють керування функціональними властивостями зазначених структур, а саме: ефекти електрон-спінової та магнітно-пружної взаємодій, надтонкої взаємодії, механізми передачі спінового й обертального моментів, хімічного зв’язку, квантові механізми впорядкування електронів, конфіґураційно-розмірні ефекти та ефекти сумірності.
Короткий зміст роботи. Досліджено вплив магнітних і немагнітних домішок на сильно корельовані електронні системи та виявлено зв'язок електронної структури сильно й слабко корельованих металовмісних систем з різними типами електронного впорядкування та з їх електронними властивостями. 

Теоретично виявлено і досліджено взаємний вплив зарядової, магнітної та пружньої ґраткової підсистем на статичні та динамічні властивості електронної й атомної структур різної вимірності (мультифероїки, квазіодновимірні магнітні системи, ультраохолоджені атоми), в яких міжчастинкові кореляції відіграють значну роль. Досліджені ефекти важливі для застосування зазначених систем у квантовій електроніці, спінтроніці та при розробці квантових комп’ютерів.
Низку квазідвовимірних металовмісних матеріалів з різними типами електронного впорядкування було досліджено комплексом найсучасніших експериментальних методів, що включають фотоемісійну спектроскопію з кутовим розділенням (ARPES), метод непружнього розсіяння нейтронів, сучасну сканувальну тунельну спектроскопію (STS). Експериментально доведено ключову роль геометрії поверхні Фермі в формуванні різних типів впорядкування у квазідвовимірних металах, а саме, спінового впорядкування та надпровідного спарювання у надпровідних купратах і надпровідниках на основі заліза, зарядового впорядкування у дихалькогенідах перехідних металів та орбітального впорядкування в манганатах; виявлено зв’язок особливостей електронного спектру (псевдощілини тощо) з ефектами співрозмірності конкуруючих порядків.
Методами обчислювальної фізики було виявлено та досліджено особливості й механізми зарядового та спінового впорядкування в сполуках металів і металоїдів, новітніх надпровідних та магнітних матеріалах. Встановлено прояви електронного впорядкування в хімічному зв’язку, пружніх, магнітних і спектральних властивостях різноманітних класів сполук металів і металоїдів та виявлено механізми й особливості гібридизації і спінової поляризації електронних станів у них.
Також виділено магніто-електронні та конфіґураційно-розмірні ефекти, що визначають механізми формування таких впорядкованих структур і уможливлюють керування їхніми функціональними властивостями. А саме, виявлено та досліджено ефект передачі спінового моменту в провідних наноструктурах типу спінового вентиля на основі точкових контактів, досліджено магнітопружні взаємодії і фазові перетворення в антиферомагнетиках, створено основи їх використання у спінтроніці; відкрито на вивчено нові квантові інтерференційні явища в контактах надмалих розмірів.

Виявлено механізми керування рівноважними та стаціонарними станами антиферомагнітних матеріалів за допомогою зовнішніх полів (електричного, магнітного, пружнього). Зокрема, запропоновано специфічні, притаманні саме антиферомагнетикам механізми, що відповідають за ефекти форми та формування рівноважної доменної структури, за передачу спінового крутильного моменту. Виявлено механізми магнітних фазових перетворень, пов’язані зі скінченими (а не нескінченно малими) зсувами окремих атомних площин і сильною взаємодією між магнітною підсистемою та кристалічною ґраткою.
Виявлено роль квантових механізмів електронного впорядкування та побудовано теорію впливу поодиноких точкових дефектів під поверхнею провідника на провідність тунельного наноконтакту сканувального тунельного мікроскопу (СТМ); запропоновано шляхи застосування СТМ для визначення фізичних характеристик окремих дефектів кристалічної ґратки поблизу поверхні.
Експериментально (рентґенівською фотоелектронною, рентґенівською емісійною EXAFS-спектроскопією, атомно-силовою мікроскопією) та теоретично (за теорією функціоналу густини) встановлено вплив механізмів ізоморфних ізовалентних заміщень, розмірності та зовнішніх чинників на функціональні і фізичні властивості ізоструктурних апатитоподібних метал-тетраедричних систем. Встановлено вплив атомного впорядкування (коміркової невпорядкованості, переходу з аморфного стану у кристалічний) на закономірності формування електронно-енергетичної будови, просторовий розподіл електронної густини та фізичні (рентґеноспектральні, механічні, теплові, акустичні, сорбційні) властивості.
На основі молекул з ефектами перемикання (похідні діарилетенів) на атомовогладких підкладинках одержано високовпорядковані моношарові плівки ззовні керованими поверхневими властивостями, зокрема, оптичними. Показано, що керування електричним полем може здійснюватися на рівні окремих молекул. Це відкриває принципово нові можливості для створення приладів нового покоління, зокрема, одномолекулярних запам’ятовувальних пристроїв, оптичних модуляторів, газових сенсорів та нанотрибологічних.
Проведено дослідження атомної будови і магнітного порядку у сплавах Fe–Ni і Fe–Ni–C як основи високоміцних функціональних інварних матеріалів та встановлено різноманітний позитивний вплив вуглецю в комбінації з елементами заміщення та подрібненням структури на структурно-фазовий стан, атомний і магнітний порядки інварних та антиінварних сплавів; виявлено і вивчено ефекти обмеженості розмірів і складності (непримітивності) внутрішнього устрою кристалічних структур на характер взаємодії та перерозподіл атомів у скінченних твердих розчинах втілення–заміщення.

Практична значимість роботи. Показано, що визначені ключові типи взаємодій та встановлені ефекти створюють основу для практичного застосування й впровадження зазначених функціональних матеріалів і структур в мікро- та молекулярній електроніці, спінтроніці, сенсориці та біотехнологіях, точному приладобудуванні. Ряд запропонованих застосувань не мають аналогів в Україні та випереджають за техніко-економічними показниками зарубіжні аналоги. Зокрема, реалізовано спіновий діод з рекордно високим рівнем магнітоопору на основі подвійного тунельного переходу із мультишаруватої структури залізо–оксид магнію, одержано унікальні на світовому рівні високовпорядковані моношарові плівки з керованими поверхневими властивостями, запропоновано матеріали для ефективного видалення радіонуклідів з водних розчинів та їх довгострокового захоронення за технологією, що не має аналогів в Україні, розроблено нові високоміцні інварні сплави.

Підсумок. Представлений цикл робіт підсумовує результати багаторічної роботи колективу авторів, які сформували новий напрям — дослідження різноманітних впорядкувань у металовмісних матеріалах і структурах, що виявляють нові нетривіальні властивості та ясні перспективи практичного застосування. Нині цей напрям охоплює широке коло об’єктів, де металовмісні матеріали й структури посідають чільне місце завдяки багатим електронним властивостям, що складають основу їх застосувань в електроніці, спінтроніці, сенсориці і біотехнологіях. Унікальність робіт циклу полягає, насамперед, у комплексному підході до зазначеної проблеми — від сучасних фундаментальних досліджень до застосування їх результатів, а також у застосуванні найсучасніших експериментальних та теоретичних методів дослідження електронної структури зазначених матеріалів, що уможливило виявити механізми різних функціонально значущих впорядкувань, закономірності їх формування і взаємодії та створити основи для застосування відповідних структур.
Наукові праці авторів опубліковано у найбільш рейтингових міжнародних та вітчизняних фахових журналах: Nature (1), Nature Physics (1), JACS (4), Langmuir (1), Phys. Rev. Lett. (20), Phys. Rev. B (45), ФНТ (12), що також доводить наукову та практичну значимість роботи в цілому.
З часу попереднього представлення розвиток циклу робіт полягав у підтвердженні встановлених механізмів формування і взаємного впливу різних типів впорядкувань та в їх застосуванні до цілеспрямованого керування функціональними властивостями металовмісних матеріалів.
Підтверджено найсприятливішу для виникнення надпровідності конфігурацію електронної структури і підтверджено виявлену раніше кореляцію 
надпровідності з топологією поверхні Фермі у надпровідниках на основі заліза для нових матеріалів Ca(Na)Fe2As2, RbxFe2Se2. Встановлено конкуруючий характер надпровідності і магнетизму в збагачених телуром ферохалькогенідах (FeSe, FeSe0,5Te0,5 та FeTe) та механізми магнітного впорядкування, структурних фазових переходів, пригнічення надпровідності під тиском в FeTe.

Запропоновано модель локального поверхневого спінового вентиля. Досліджено провідність точкового тунельного контакту при тунелюванні електронів з довільним законом дисперсії носіїв заряду між об'ємними і поверхневими станами і запропоновано новий метод реконструкції Фермі-контуру поверхневих електронних станів.

Показано, що попередня функціоналізація нанотрубок сприяє більш оптимальній взаємодії апатиту кальцію з вуглецевими нанотрубками та спричиняє утворення молекулярних комплексів.

Показано, що нанофраґментація структури інварного Fe–Ni-сплаву спричиняє утворення мікронапружень, які призводять до немонотонної зміни його магнітних властивостей і, як наслідок, термічного розширення, зумовленої зміною балансу між феромагнітним і антиферомагнітним внесками в обмінну взаємодію. Показано, що інтенсивність дифузного розсіяння на близькому ладі в сплаві Fe–Ni має асимптотичну поведінку, що істотно відрізняється від поведінки інтенсивності звичайного дифузного розсіяння на статичних зміщеннях.
Результати досліджень викладено у 183 публікаціях, в тому числі в 6 монографіях, 1 главі в монографії, 176 статтях у реферованих журналах (зокрема, 134 зарубіжних), серед яких 9 оглядових статей. Роботи авторів процитовано в більш ніж 160 наукових журналах; загальний індекс цитування публікацій складає 4111 (згідно бази даних SCOPUS); h-індекс = 35. За даною тематикою захищено 9 докторських та 25 кандидатських дисертацій.
