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 В роботі вирішена низка актуальних фундаментальних задач сучасного
матеріалознавства та теорії твердого тіла. Одержані нові фундаментальні результати, які вносять суттєвий внесок у фізику твердого тіла. Слід відмітити теоретичне дослідження та розрахунки магнітних властивостей та механізмів появи d° - магнетизму в оксидних наноматеріалах. Встановлення природи фізичних явищ, які відповідають за модифікацію магнітоелектричних властивостей мультифероїків, що є перспективними матеріалами для застосування в наноелектроніці. Треба підкреслити, що більшість теоретичних досліджень, викладених в звіті, виконана вперше і вже знайшла визнання світової наукової спільноти.. Всі теоретичні дослідження виконані на високому науковому рівні. Автори володіють та застосовують новітні чисельні методи теоретичних розрахунків. Результати опубліковані в провідних фізичних журналах. Звіт заслуговує позитивної оцінки.
 
Пропозиції про подальше використання результатів роботи.  
Теоретичні дослідження рекомендовано продовжити, накопичений досвід, комплекси програм, апробовані аналітичні та чисельні методи розрахунків рекомендовано використати для подальших теоретичних розрахунків властивостей наноматеріалів. 
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РЕФЕРАТ  
Мета роботи - теоретичне дослідження властивостей нанорозмірних матеріалів. Об’єктом дослідження - нанорозмірні сегнетоелектрики, феромагнетики, кристали зі структурою сфалериту та фулерени. 
Запропоновано теоретичний опис фізичної природи феромагнітних, cегнетоелектричних і магнітоелектричних властивостей твердих розчинів Pb(Fе1/2Та1/2)x(Zr1/2Ті1/2)1-х03 і Pb(Fe1/2Nb1/2)x(Zr1/2Ti1/2)1-x03 при температурах вищих за 100 К, включаючи феромагнетизм при кімнатній температурі, залежність фазової діаграми від складу з особливою увагою до мультифероїчних властивостей при кімнатній температурі. Проведено порівняння теорії з експериментально встановленими границями між параелектричною, сегнетоелектричною, парамагнітною, антиферомагнітною, феромагнітною, і магнітоелектричною фазами. Теоретичні розрахунки описали особливості вмикання магнітним полем сегнетоелектричного домену. Причини експериментально встановленої відсутності феромагнітної фази у PFN, PFT і твердому розчині PFN-РbТіОз встановлені в рамках запропонованої теорії.
Проведено теоретичне дослідження мультифероїків PbFe1/2Sb1/203 з високим ступенем хімічного упорядкування. Зокрема, ab initio розрахунки пояснили мікроскопічний механізм формування гігантських суперспінів. Проведено високотемпературне детальне обчислення морфології цих кластерів. Запропоновано новий механізм формування суперспіна в подвійних перовскітах PbFe1/2M1/203 (М = Nb, Та і Sb).
Проведено ab initio розрахунки електронної структури 4-х варіантів полярної поверхні CdTe (111) А(2x2), що закінчується Cd: ідеальної, релаксованої, реконструйованої з вилученням іона Cd і реконструйованої з дальшою релаксацією. Визначені оптимальні міжатомні сили і рівноважні ординати атомів Cd і Те верхніх чотирьох шарів. Розраховані зонні структури 4-х варіантів слебів та проаналізовано вплив релаксацій та конструкції на особливості поведінки зон провідності і валентної. Створено комп’ютерну модель фулереноподібного ZnO кластеру зі змішаним sp3/sp2 типом зв'язків та алмазоподібною структурою оболонки, досліджено вплив геометрії поєднання уособлених атомних кластерів ZnxOx  та домішок Мп, Co, Cd на електронні властивості і стабільність отриманих цеолітоподібних структур. Досліджено вплив магнітної домішки Со на оптимізовану геометрію і електронну структуру фулереноподібного кластеру Zn24Coi2036  особленого та з урахуванням кристалічного простору. Встановлена перевага в значенні енергії когезії кластерів імплантованих домішкою Со в порівнянні з кластером на основі чистого ZnO. 
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