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Школа-семiнар дає можливiсть молодим науковцям отримати досвiд

представлення результатiв власних дослiджень та познайомитись з iнши-

ми актуальними проблемами статистичної фiзики у дискусiях за участi

провiдних спецiалiстiв.

У рамкахШколи-семiнару вiдбуватиметься Конкурс на здобуття iнди-

вiдуальних премiй за кращi науковi роботи та виступи.

В програмi:

• Запрошенi лекцiї провiдних науковцiв у галузi статистичної фiзики

та теорiї конденсованої речовини

• Доповiдi учасникiв конкурсу

• Короткi повiдомлення молодих дослiдникiв

За бажанням учасникiв, їм буде надано можливiсть додатково проiлю-

струвати свою доповiдь з допомогою постера.

Рiзноманiтна культурно-розважальна частина сприятиме особистому

знайомству з колегамипофаху i можливостiширшихкритичних дискусiй:

окрiм наукових лекцiй та доповiдей учасники Школи-семiнару матимуть

чудову нагоду вiдчути дух старовинного мiста Лева пiд час цiкавої екс-

курсiї мiстом та дружньої вечiрки, органiзованих молодими науковцями

Iнституту.

До участi в роботi Школи-семiнару запрошуються молодi науковцi вi-

ком до 35 рокiв, студенти, аспiранти.

Робоча мова семiнару — українська.

Адреса для контактiв

Рада молодих вчених IФКС НАН України

вул. Свєнцiцького, 1

79011 Львiв, Україна

Тел: +38 032 2761978

Факс: +38 032 2761158

Електронна пошта: rmv icmp.lviv.ua, icmp.cys gmail.com
Веб-сторiнка конкурсу: http://www.icmp.lviv.ua/konkurs/
Рада молодих вчених: http://www.icmp.lviv.ua/icmp/cys/
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XXI Всеукраїнська школа-семiнар та конкурс молодих вчених — 2021

Понедiлок, 11 жовтня 2021 р.

Ранковi засiдання 09:00 – 13:05

09:00 – 09:10 ТАРАСМИХАЙЛОВИЧ БРИК
Вiтальне слово вiд органiзаторiв
IФКС НАН України, Львiв

Засiдання I

Головує М.I. ЛЕБОВКА

09:10 – 10:10 Запрошена лекцiя

ЮЛIЯ ОЛЕКСАНДРIВНА СЕТI
Теорiя спектральних властивостей багатокаскадного
елемента квантового каскадного детектора у рiзних
моделях
ЧНУ iм. Ю. Федьковича, Чернiвцi

10:10 – 10:30 Конкурсна доповiдь

АРСЕНШУТОВСЬКИЙ
Залежнiсть густини струму вiд рiзниць фаз у
тунельних надпровiдних контактах типу SIS на основi
двощiлинних надпровiдникiв
ВНУ iм. Л. Українки, Луцьк

10:30 – 10:45 ОКСАНА ДОБУШ
Фазова поведiнка комiркової моделi з потенцiалом
Кюрi-Вейса
IФКС НАН України, Львiв

10:45 – 11:00 МАР’ЯНА КРАСНИЦЬКА
Модель Iзiнга зi змiнною довжиною спiна на
безмасштабнiй мережi
IФКС НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

11:00 – 11:20 Перерва
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11–12 жовтня 2021 р., Львiв

Понедiлок, 11 жовтня 2021 р.

Ранковi засiдання 9:00 – 13:05

Засiдання II

Головує Ю.О. СЕТI

11:20 – 12:20 Запрошена лекцiя

СВЯТОСЛАВ ВАСИЛЬОВИЧ КОНДРАТ
Physics and modelling of ionic liquids in narrow
conducting confinements
Institute of Physical Chemistry, Warsaw, Poland

12:20 – 12:35 ТАРАС ГУТАК
Термодинамiчнi i динамiчнi властивостi S = 1/2 моделi
Гайзенберга на пилкоподiбному ланцюжку
IФКС НАН України, Львiв

12:35 – 12:50 МАРIЯ КОРВАЦЬКА
Дослiдження впливу пористого середовища на
дифузiю плину твердих сфер
IФКС НАН України, Львiв

12:50 – 13:05 МАРIЯ КОПЧА
Колективна динамiка в iонних рiдинах: теорiя i
комп’ютерне моделюванння
IФКС НАН України, Львiв

13:05 – 14:00 Обiдня перерва
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XXI Всеукраїнська школа-семiнар та конкурс молодих вчених — 2021

Понедiлок, 11 жовтня 2021 р.

Вечiрнi засiдання 14:00 – 15:45

Засiдання III

Головує С.В. КОНДРАТ

14:00 – 15:00 Запрошена лекцiя

МИКОЛА IВАНОВИЧ ЛЕБОВКА
Самозбiрка в упаковках з анiзометричних частинок
IБХ iм. Ф. Д. Овчаренка НАН України, Київ

15:00 – 15:15 ХРИСТИНА ГАЙДУКIВСЬКА
Кiльцевi полiмери на перколяцiйному кластерi
IФКС НАН України, Львiв

15:15 – 15:30 ЮЛIАН ГОНЧАР
Ефекти середовища у термiчнiй денатурацiї ДНК
IФКС НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

ЦПСС, Унiверситет Ковентрi, Ковентрi,

Великобританiя

15:30 – 15:45 ТАРАС ДЕМЧУК
Особливостi поздовжньої колективної динамiки
розплаву GaSb вздовж лiнiї плавлення: ab initio
комп’ютерне моделювання
IФКС НАН України, Львiв
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11–12 жовтня 2021 р., Львiв

Вiвторок, 12 жовтня 2021 р.

Ранковi засiдання 9:10 – 13:00

Засiдання IV

Головує Х.П. ГНАТЕНКО

09:10 – 10:10 Запрошена лекцiя

СЕРГIЙ ГЕННАДIЙОВИЧШАРАПОВ
Thermoelectric and thermomagnetic phenomena: from
history to the Nernst effect in the Laughlin and Corbino
geometries
IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України, Київ

10:10 – 10:30 Конкурсна доповiдь

ДМИТРОШАПОВАЛ
Скейлiнґ у моделях реакцiйно-дифузiйних процесiв та
утворених структур у неоднорiдних середовищах
IФКС НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

10:30 – 10:45 ДМИТРО ЯРЕМЧУК
Магнiтна енергiя i фактор форми еластомера з
неоднорiдно намагнiченими частинками
IФКС НАН України, Львiв

10:45 – 11:00 НАТАЛIЯ СУСУЛОВСЬКА
Дослiдження багатокубiтних графових станiв на
квантовому комп’ютерi компанiї IBM
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

SoftServe Inc., Austin, USA

11:00 – 11:20 Перерва
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XXI Всеукраїнська школа-семiнар та конкурс молодих вчених — 2021

Вiвторок, 12 жовтня 2021 р.

Ранковi засiдання 9:10 – 13:00

Засiдання V

Головує С.Г. ШАРАПОВ

11:20 – 12:20 Запрошена лекцiя

ХРИСТИНА ПАВЛIВНА ГНАТЕНКО
Квантовi та класичнi задачi у просторi з
деформованою алгеброю Гайзенберґа
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

12:20 – 12:35 ОЛЕСЯ КРУПНIЦЬКА
Мiри заплутаностi та змiшаностi квантових станiв
фрустрованого октаедричного ланцюжка Гайзенберга
IФКС НАН України, Львiв

12:35 – 12:50 СВЯТОСЛАВ ТИМИК
Визначення геометричної мiри заплутаностi спiнових
систем з взаємодiєю Гайзенберґа на квантовому
комп’ютерi компанiї IBM
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

12:50 – 13:00 YOUNGMINDS

13:00 – 15:00 Обiдня перерва. Засiдання комiсiї

15:00 – 16:00 Пiдбиття пiдсумкiв. Нагородження переможцiв.
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Понедiлок, 11 жовтня КД 1

Залежнiсть густини струму вiд рiзниць фаз у тунельних надпровiдних
контактах типу SIS на основi двощiлинних надпровiдникiв

А. Шутовський, В.Є. Сахнюк

Волинський нацiональний унiверситет iменi Лесi Українки,

проспект Волi, 13, 43025 Луцьк, Україна,

Shutovskyi.Arsen vnu.edu.ua

Методфункцiй Грiна [1, 2] застосовано до тунельнихнадпровiдних кон-

тактiв типу SIS на основi двощiлинних надпровiдникiв. Процедуру згла-

джування просторової поведiнки функцiй на довжинах порядку атомних

розмiрiв застосовано з метою переходу вiд диференцiальних рiвнянь дру-

гого порядку для функцiй Грiна в конфiгурацiйному представленнi до ди-

ференцiальних рiвнянь уже першого порядку для функцiй Грiна в t-пред-

ставленнi, якi такожназиваються квазiкласичнимирiвняннями [3]. Отри-

манi рiвняння проiнтегровано в рамкахмоделi з кусково-сталимипараме-

трами впорядкування для кожної з двох надпровiдних областей окремо,

не накладаючи при цьому нiяких додаткових обмежень на прозорiсть дi-

електричного прошарку. Умови неперервностi функцiй Грiна при переходi

через контакти, тобто умови зшивання, використано з метою знаходжен-

няневiдомих сталих iнтегрування i самихфункцiй Грiна в t-представленнi,

через якi подано також i вираз для густини струму. Нову аналiтичну фор-

мулу для струм-фазової залежностi використано з метою аналiзу s++ си-

метрiї та s± симетрiї параметрiв впорядкування.

[1] А.В. Свидзинский, Пространственно-неоднородные задачи теории

сверхпроводимости, Наука, Москва 1982.

[2] А.В. Свiдзинський, Математичнi методи теоретичної фiзики, Iн-т

теорет. фiзики iм. М. М. Боголюбова, Київ 2009.

[3] А.В. Свiдзинський, Мiкроскопiчна теорiя надпровiдностi, Волин-

ський нацiональний унiверситет iменi Лесi Українки, Луцьк 2011.
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КД 2 Вiвторок, 12 жовтня

Скейлiнґ у моделях реакцiйно-дифузiйних процесiв та утворених
структур у неоднорiдних середовищах

Д. Шаповал
a ,b

a
Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

bL4
Collaboration & Doctoral College for the Statistical Physics of Complex

Systems, Leipzig-Lorraine-Lviv-Coventry, Europe

В роботi розглянуто декiлька типiв задач. Перший стосується

реакцiйно-дифузiйних процесiв. Тут розглянуто двi задачi: у коагу-

ляцiйно-дифузiйному процесi частинок A (що можуть дифундувати на

ґратцi, а при зустрiчi вiдбувається реакцiя коагуляцiї A+A→ A) дослiдже-

но перехiд мiж дифузiйно-обмежененим та реакцiйно-обмеженим коопе-

ративними режимами у присутностi стохастичного скидання [1]; у другiй

задачi теоретико-польовими РГ методами дослiджується скейлiнґова по-

ведiнка густини та кореляцiйної функцiї частинок B у середовищi з рухо-

мими пастками A: A + B → A, що можуть коагулювати або взаємно анiгi-

люють A + A → (⊘,A), а дифузiя частинок моделюється польотами Левi

[2].

Теоретико-польовими РГ методами дослiджено вплив структурно-

го безладу у магнiтних системах, що описується моделлю з випадковою

анiзотропiєю з комбiнованим розподiлом осi локальної анiзотропiї, що

включає, зокрема, випадки iзотропного розподiлу та розподiлу вздовж

осей гiперкуба [3].

Останнiй тип задач стосується рiвноважних властивостей декiлькох

моделей статистичної механiки. Тут розглянуто рiвноважнi властивостi

двокомпонентних адсорбатiв у ходi двосортних реакцiй A + B → ⊘, що

протiкають на ґратках з неоднорiдними каталiтичними властивостями:

одновимiрнi ланцюжки з двома типими каталiтичних елементiв (зв’язки

та вузли), розподiленi випадково згiдно двох типiв безладу (вiдпалений та

заморожений) [4] та псевдоґратки з каталiтичними зв’язками з випадко-

вим вiдпаленим просторовим розподiлом i взаємодiєю мiж однортними

частинками: ґратки Бете та Хусiмi [5].

[1] D. Shapoval et al, J. Phys. A: Math. Theor., 51, 425002 (2018)
[2] V. Blavatska, M. Dudka, D. Shapoval, in preparation (2021)

[3] D. Shapoval et al, Phys. Rev. B, 101, 064402 (2020)
[4] D. Shapoval et al, Phys. Rev. E, 102, 032121 (2020)
[5] D. Shapoval et al, J. Phys. A: Math. Theor., 54, 385003 (2021)
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Понедiлок, 11 жовтня Д 1

Фазова поведiнка комiркової моделi з потенцiалом Кюрi-Вейса

О.А. Добуш, М.П. Козловський

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

oksana.dobush8 gmail.com

Об’єктом цього дослiдження є комiркова модель iз середньопольо-

вим потенцiалом взємодiї. У недавнiх публiкацiях [1,2] ми довели, можли-

вiсть математично строгого переходу вiд неперервної системи взаємодiю-

чих частинок до такої моделi та точного розрахунку її великої статисти-

чної суми. Тепер ми отримали явний точний вираз рiвняння стану одно-

сортної комiркової моделi з потенцiалом Кюрi-Вейса. Встановили, що ця

модель має послiдовнiсть фазових переходiв першого роду при темпера-

турах нижче критичної Tc . Проаналiзували механiзм цих переходiв на

основi поведiнки хiмiчного потенцiалу якфункцiї густини.Отримали i до-

слiдили iзотерми, фазовi дiаграми та кривi спiвiснування системи, а також

визначили координати критичної точки та поведiнку параметра порядку

в перших трьох фазових переходах каскаду.

[1] Kozitsky Yu.,. Kozlovskii M, and Dobush O., Springer, In Modern

Problems of Molecular Physics, 229-251 (2018).

[2] Kozitsky Yu.V., Kozlovskii M.P., Dobush O.A., Condens. Matter Phys.,

23, 23502 (2020).
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Д 2 Понедiлок, 11 жовтня

Модель Iзiнга зi змiнною довжиною спiна на безмасштабнiй мережi

М. Красницька
ab
, Ю. Головач

ab c

a
Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

bL4
Collaboration & Doctoral College for the Statistical Physics of Complex

Systems, Leipzig-Lorraine-Lviv-Coventry, Europe

c
Centre for Fluid and Complex Systems, Coventry University, Coventry, CV1

5FB, United Kingdom

Ми запропонували нове узагальнення моделi Iзiнга, коли сила (дов-

жина) окремого спiну може змiнюватися. Модель призначена для аналiзу

впорядкування в системах, що складаються з агентiв iз бiнарною опози-

цiєю (тобто приймають значення спiна “+” або “-”, як у моделi Iзiнга, чи “

вгору ” –“ вниз ”, або ж“ так ” – “ нi ’), вiдрiзняються своєю ‘силою’. Щоб

дослiдити взаємодiю мiж змiнними властивостями вузлiв та взаємодiями

мiж ними, ми розглянули модель на складнiй мережi, де i сила спiну, i роз-

подiл ступенiв регулюються степеневими законами. Ми показали, що в

наближеннi вiдпаленої мережi термодинамiчнi функцiї моделi є самоусе-

редненими. Це дозволяє нам визначити провiднi температурнi та польовi

залежностi термодинамiчних функцiй, їх критичну поведiнку, а також ло-

гарифмiчнi поправки на межi подiлу рiзних фаз. Так ми встановили, що

конкуренцiя двох степеневих законiв призводить до нових класiв унiвер-

сальностi.

[1]. M. Krasnytska, B. Berche, Yu. Holovatch, R. Kenna. J. Phys.Complex., 1,
035008 (2020).

[2]. M. Krasnytska, B. Berche, Yu. Holovatch, R. Kenna. Entropy, 23(9), 1175
(2021).
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Термодинамiчнi i динамiчнi властивостi S = 1/2 моделi Гайзенберга на
пилкоподiбному ланцюжку

Т. Гутак

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна, t.hutak icmp.lviv.ua

Розглянуто S = 1/2 магнетик Гайзенберга на пилкоподiбному ланцюж-

ку, див. рисунок. Залежно вiд вiдношення параметрiв J1/J2 модель виявляє

рiзноманiття квантових фаз, якi приводять до незвичної термодинамiчної

поведiнки [1,2]. Для обчислення термодинамiчних i динамiчних величин

застосовано метод двочасових функцiй Грiна зi збереженням ротацiйної

симетрiї у спiновому просторi (наближенняКондо-Ямаджi [3]). Цi резуль-

тати порiвняно iз даними точної дiагоналiзацiї для скiнченних систем до

20 вузлiв. Обчислений динамiчний структурний фактор Sq(ω) може бути

корисним при аналiзi експериментiв iз розсiянням нейтронiв на кристалi

акатамiту, який при температурах T > TN ≈ 9 K вiдповiдає системi слаб-

ковзаємодiючих S = 1/2 пилкоподiбних ланцюжкiв Гайзенберга iз значен-

ням обмiнних взаємодiй J1 = 310 K i J2 = 102 K [4].

J1

J2

Дослiдження виконанi разом зО.Держком (IФКС,Львiв), Т. Крохмаль-

ським (IФКС, Львiв) i Й. Рiхтером (Унiверситет Магдебурга).

[1] J. Richter, O. Derzhko, and A. Honecker, Int. J. Mod. Phys. B, 22, 4418
(2008).

[2] J. Richter, J. Schulenburg, D. V. Dmitriev, V. Ya. Krivnov, and J. Schnack,

Condensed Matter Physics, 23, 43710 (2020).
[3] J. Kondo and K. Yamaji, Progress of Theoretical Physics, 47, 807 (1972).
[4] L. Heinze et al., Phys. Rev. Lett., 126, 207201 (2021).

19



Д 4 Понедiлок, 11 жовтня

Дослiдження впливу пористого середовища на дифузiю плину твердих
сфер.

М.Я. Корвацька, М.Ф. Головко

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

MariaMaria301181 gmail.com

Узагальнюємо теорiю Енскога для опису коефiцiєнта самодифузiї пли-

ну твердих сфер в невпорядкованому пористому середовищi. Простi ана-

лiтичнi вирази для контактних значень плин-плин та плин-матриця пар-

нихфункцiй розподiлу отримуються та використовуються як вхiднi теорiї

Енскога. Вирази, отриманi для контактних значень, описуються лише гео-

метричною пористiстю i не включають залежнiсть вiд iнших типiв пори-

стостi, важливих для опису термодинамiчних властивостей. Показано,що

застосування таких контактних значень нехтує ефектами захоплення ча-

стинок плину матрицею i, принаймнi, термодинамiчна пористiсть повин-

на бути включена в теорiю Енскога. Розширюємо теорiю Енскога, змiнюю-

чи контактнi значення парних функцiй розподiлу плин-матриця та плин-

плин новими властивостями, якi включають залежнiсть не тiльки вiд гео-

метричної пористостi, але й вiд термодинамiчної пористостi. Показано,

що таке напiвемпiричне вдосконалення теорiї Енскога вiдповiдає набли-

женнюSPT2b1 для опису термодинамiчних властивостей i передбачає пра-

вильнi тенденцiї впливу пористих середовищна коефiцiєнт дифузiї плину

твердих сфер в невпорядкованому пористому середовищi. Проiлюстро-

вано добре узгодження з комп’ютерними моделюваннями. Теорiя Енско-

га узагальнена для опису коефiцiєнта самодифузiї плинiв плямистих ко-

лоїдiв у невпорядкованих пористих середовищах. Запропонованi вирази

для модифiкованих контактних значень плин-плин i плин-матриця пар-

них функцiй розподiлу включають три вклади: вклад твердих сфер; вне-

сок вiд ефекту збiднення, пов’язаний з вiдштовхуванням кластер-кластер

та кластер-матриця; та вклад, пов’язаний з внутрiшньо-молекулярноюко-

реляцiєю всерединi кластера. Дослiджено вплив розмiрiв та типiв класте-

ризацiї.

[1] Holovko M.F., Korvatska M.Ya., Condens. Matter Phys., 23(2), 23605
(2020). doi:10.5488/CMP.23.23605

[2] Holovko M.F., Korvatska M.Ya., Condens. Matter Phys., 24(3), 33605
(2021). doi:10.5488/CMP.24.33605
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Колективна динамiка в iонних рiдинах: теорiя i комп’ютерне
моделюванння

М. Копча, Т.М. Брик

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна, kopcha icmp.lviv.ua

Першопринципна (ab initio) молекулярна динамiка є ефективним iн-

струментом для дослiдження динамiчних властивостей iонних рiдин,

оскiльки дозволяє прояснити роль процесiв локального впорядкування

внаслiдок локальної електронейтральностi на колективнi збудження в рi-

динi. Однак, проблемою ab initioмолекулярної динамiки (АIМД) є практи-

чна неможливiсть розрахувати в рамках функцiоналу густини просторовi

Фур’є-компоненти густини енергiї, що потрiбно для аналiзу колективних

мод в рамках термо-в’язкопружної моделi узагальнених колективних мод

(УКМ).

У данiй роботi для отримання спектрiв колективних збуджень в бi-

нарних розплавах з АIМД пропонується комбiнацiя методу УКМ з пiд-

гонкоюпевнихматричних елементiв узагальненої гiдродинамiчної матри-

цi 8x8 T(k). У запропонованiй схемi пiдгонки, шiсть часових кореляцiй-

них функцiй, отриманих з АIМД, 3 парцiальнi функцiї густина-густина

та 3 парцiальнi функцiї потiк-потiк, вiдтворюються з використанням ли-

ше дев’яти параметрiв пiдгонки (невiдомих матричних елементiв матрицi

T(k), пов’язаних з густиною енергiї). Якiсть пiдгонки теоретичної моделi

пiд АIМД-обрахованi функцiї потiк-потiк та густина-густина перевiрено

на системi iонних розплавiв NaCl i Al2O3. За допомогою такої схеми для

розплаву NaCl розраховано спектри колективних збуджень, якi вказують

на наявнiсть високочастотних колективних мод, якi є аналогом оптичних

фононiв у iонних кристалах.
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Кiльцевi полiмери на перколяцiйному кластерi

Х. Гайдукiвська, В. Блавацька

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна, wja4eslawa gmail.com

В цiй роботi ми дослiджуємо кiльцевi полiмери в середовищi зi стру-

ктурними неоднорiдностями, як наприклад полiмерний гель, використо-

вуючи модель блукання без самоперетинiв на тривимiрному перколяцiй-

ному кластерi.

Дослiдження проводились в рамках чисельного моделювання з вико-

ристанням стрижневого алгоритму. Отриманi оцiнки для характеристик

розмiру та форми, вказують на зростання видовженостi кiльцевих полi-

мерiв в невпорядкованому середовищi у порiвняннi з випадком чистого

розчинника.
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Ефекти середовища у термiчнiй денатурацiї ДНК

Ю. Гончар
ab c

, Ю.В. Головач
ab c

, К. фон Фербер
b c

a
Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна, julkohon icmp.lviv.ua

b
Cпiвпраця L4

i Коледж докторантiв ‘Статистична фiзика складних

систем’, Ляйпцiґ-Лотарингiя-Львiв-Ковентрi, Європа

c
Центр плинних i складних систем, Унiверситет Ковентрi, Ковентрi,

CV1 5FB, Великобританiя

Якiсть розчинника, присутнiсть витягнутих структур («зайняте» сере-

довище) - це ефекти середовища, якi можуть змiнити рiд переходу мiж де-

натурованим та зв’язаним станамиДНК i привести до змiн законiв скейлi-

нґу для конформацiйних властивостей ланцюжкiв ДНК. Дослiдженi нами

ефекти значним чином впливають на iнтенсивнiсть переходу першого ро-

ду частки розупорядкованих вузлiв на ланцюзi. Ми розглянули термiчну

денатурацiю ДНК у пiдходi моделi Поланда-Шераги i обчислили ентро-

пiйнi показники денатурованих петель на ланцюгу методами теорiї поля

для полiмерiв. Для випадку d = 2 показники обчислено завдяки проекту-

ванню полiмерної моделi на двовимiрну випадкову ґратку - подiбно до си-

стем з присутньою квантовою ґравiтацiєю. На вимiрностi d = 3 за допо-

могою прийомiв пересумовування розбiжних степеневих рядiв нами бу-

ло проаналiзовано вiдповiднi показникам ε = 4 − d розклади. Ще одним

розглянутим нами ефектом стала присутнiсть у розчиннику протяжних

непроникних областей, що посилюють iнтенсивнiсть переходу першого

роду обмежуючи кiлькiсть можливих конфiгурацiй макромолекули.
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Особливостi поздовжньої колективної динамiки розплаву GaSb вздовж
лiнiї плавлення: ab initio комп’ютерне моделювання

Т. Демчук
a
, Т. Брик

a ,b

a
Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

b
Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка»,

вул. Степана Бандери, 12, 79013 Львiв, Україна

За останнi два десятилiття рiвень розумiння фундаментальних фiзи-

чних механiзмiв динамiки рiдких металiв значно зрiс. При цьому, даний

напрямок не втрачає актуальностi як для теоретичних, так i для експери-

ментальних дослiджень. На жаль, це стосується лише однокомпонентних

систем. При дослiдженнi вже навiть двокомпонентних розплавiв виника-

ють труднощi з розумiнням внескiв рiзних динамiчних процесiв у загаль-

ну динамiчну поведiнку системи.

Дана робота присвячена дослiдженню поздовжньої колективної дина-

мiки розплаву GaSb вздовж лiнiї плавлення в дiапазонi тискiв 0–3,6 ГПа.

З допомогою пакету прикладних програм VASP було проведено першо-

принципне комп’ютерне моделювання GaSb у трьох термодинамiчних то-

чках. На основi отриманої iнформацiї про мiкроскопiчнi параметри си-

стеми на кожному часовому кроцi розрахованi колективнi змiннi та вiдпо-

вiднi кореляцiйнi функцiї. Застосовано метод узагальнених колективних

мод (GCM) для роздiлення внескiв вiд рiзних колективних мод. Встанов-

лено присутнiсть чiтко роздiлених акустичних та оптичних поздовжнiх

мод, а також присутнiсть третьої негiдродинамiчної поздовжньої моди за

високих значень хвильового числа. Встановлено, що частота поздовжнiх

оптичних мод зростає зi збiльшенням тиску в системi.
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Магнiтна енергiя i фактор форми еластомера з неоднорiдно
намагнiченими частинками

Д. Яремчук
a
, В. Тощевиков

b
, Я.М. Iльницький

a
, М. Сафьянникова

c

a
Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна, yaremchuk icmp.lviv.ua,

iln icmp.lviv.ua

b
Russian academy of sciences, Institute of macromolecular compounds, Bolshoy

pr. 31, 199004 Saint-Petersburg, Russia, toshchevikov imc.macro.ru

c
Leibniz Institute of Polymer Research, Hohe Str. 6, Dresden, Germany,

grenzer ipfdd.de

Полiмернi матерiали з яскраво вираженими еластичними властиво-

cтями називають еластомерами. Податливiсть приготування, нейтраль-

нiсть (електро, магнiто, бiо), еластичнiсть, роблять еластомери перспе-

ктивними компонентами в проектуваннi нових композитних матерiалiв.

Магнето-активнi композитнi матерiали на основi еластомерiв (магнiточу-

тливi еластомери, MSE) можуть змiнювати свої еластичнi властивостi пiд

дiєю зовнiшнього магнiтного поля. MSE застосовнi в областях вiд iнду-

стрiї до медицини. Стандартний пiдхiд у теоретичному описi магнiтної

пiдсистемиMSE є представленнямагнiтних взаємодiй через точковi дипо-

лi. Проте для частинок на вiдстанях, що пропорцiйнi їх радiусам, важливу

роль починають вiдiгравати ефекти неоднорiдного об’ємного намагнiче-

ння. Зокрема, це може приводити до пiдсилення здатностi частинок агре-

гувати.

В данiй роботi ми розвинули просту модель самоузгоджених диполiв

(SCD), що дозволяє врахувати неоднорiдне намагнiчення частинок i пе-

редбачити пiдсилення агрегацiйних властивостей, порiвняно з точкови-

ми диполями. Такожпровели порiвняння рiзних потенцiалiв, що врахову-

ють ефекти неоднорiдного намагнiчення, зокрема потенцiал отриманий з

розв’язку рiвняння Лапласа (LE). Ми перевiрили, що фактор форми отри-

маний з потенцiалу виведеного через розв’язок LE узгоджується з резуль-

татом для точкового диполя i теорiєю суцiльного середовища. Також ми

провели якiсний аналiз впливу розподiлу частинок в еластомерi на ефекти

магнiтострикцiї.
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Дослiдження багатокубiтних графових станiв на квантовому
комп’ютерi компанiї IBM
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n.a.susulovska gmail.com

b
SoftServe Inc., Austin, TX, USA

Заплутанiсть виступає ключовим ресурсом у квантовiй iнформацiї та

квантових комунiкацiях. Актуальними є дослiдження квантових графо-

вих станiв, якi широко використовуються у квантовiй криптографiї, кван-

тових алгоритмах корекцiї помилок [1].Мидослiджуємобагатокубiтнi гра-

фовi стани, утворенi дiєю операторiв контрольованого зсуву фази на стан

системи, у якому всi кубiти перебувають в однакових довiльних станах

[2]. Знайдено геометричну мiру заплутаностi [3] кубiта з iншими кубiта-

ми у таких графових станах. Ми показали, що ця величина залежить вiд

ступеня вузла, що вiдповiдає кубiту у вiдповiдному графi [4]. Також роз-

раховано геометричну мiру заплутаностi графових станiв на квантово-

му комп’ютерi компанiї IBM. Зокрема, розглянуто стани, якi вiдповiдають

ланцюжку, зiрцi та повному графу [5]. Результати, отриманi за допомогою

квантових обчислень, добре узгоджуються з теоретичними.

[1] Y. Wang, Y. Li, Zh. Yin and B. Zeng, npj Quantum Inf., 4, 46 (2018).
[2] Kh.P. Gnatenko, N.A. Susulovska, arXiv:2106.10688v1.

[3] A.M. Frydryszak, M.I. Samar, V.M. Tkachuk, Eur. Phys. J., 71, 233 (2017).
[4] Kh.P. Gnatenko, V.M. Tkachuk. Phys. Lett A, 396, 127248 (2021).
[5] IBM Quantum. https://quantum-computing.ibm.com/ (2021).
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Мiри заплутаностi та змiшаностi квантових станiв фрустрованого
октаедричного ланцюжка Гайзенберга

О. Крупнiцька

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна, krupnitska icmp.lviv.ua

Розглядається спiн-
1

2
антиферомагнiтна модель Гайзенберга фрустро-

ваного октаедричного ланцюжка в магнiтному полi. В попередньому до-

слiдженнi [1] було показано, що теорiя локалiзованих магнонiв [2] може

бути модифiкована для простого розрахунку мiри двоспiнової заплута-

ностi на квадратах в спiн-
1

2
октаедричному ланцюжку Гайзенберга - узго-

дженостi [3]. Дана робота спрямована на продовження вивчення засто-

сування теорiї локалiзованих магнонiв для знаходження iнших мiр дво-

спiнової заплутаностi в спiн-
1

2
октаедричному ланцюжку Гайзенберга, а

також на знаходження мiр змiшаностi [4] квантових станiв октаедрично-

го ланцюжка. Зокрема, розглянемо такi мiри заплутаностi як заплутанiсть

формування i негативнiсть, а в якостi мiр змiшаностi - лiнiйну ентропiю та

ентропiю фон Ноймана. Результати даного дослiдження свiдчать про новi

можливостi застосування теорiї локалiзованих магнонiв для простого об-

числення мiр заплутаностi та змiшаностi квантових станiв плоскозонних

антиферомагнетикiв Гайзенберга.

[1] J. Strečka, O. Krupnitska and J. Richter, EPL, 132 30004 (2020).

[2] J. Schulenburg et al., Phys. Rev. Lett., 88, 167207 (2002).
[3] L. Amico et al., Rev. Mod. Phys., 80, 517 (2008).
[4] T. C. Wei, K. Nemoto, P. M. Goldbart, P. G. Kwiat, W. J. Munro and

F. Verstraete, Phys. Rev. A, 67, 022110 (2003).
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Визначення геометричної мiри заплутаностi спiнових систем з
взаємодiєю Гайзенберґа на квантовому комп’ютерi компанiї IBM

С. Тимик

Львiвський нацiональний унiверситет iменi Iвана Франка, фiзичний

факультет, кафедра теоретичної фiзики iменi професора Iвана

Вакарчука, вул. Драгоманова, 12, 79005 Львiв, Україна,

xsvtsx gmail.com

У роботi дослiджено стани, породженi оператором еволюцiї з гамiль-

тонiаном Гайзенберґа. Отримано вектор стану, який описує еволюцiю цiєї

системи з часом, а також аналiтичний вираз для геометричної мiри заплу-

таностi спiна з iншими спiнами системи. Оператор еволюцiї реалiзовано з

використанням квантових кубiчних елементiв на квантовому комп’ютерi

компанiї IBM. Проведено вимiр середнiх значень спiна на квантовому

комп’ютерi та найдено геометричну мiру заплутнаостi. Результати, отри-

манi для геометричної мiри заплутаностi на квантвому комп’ютерi, добре

узгоджуються з теоретичними розрахунками.
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