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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.

В програмi:

• Запрошенi лекцiї провiдних науковцiв у галузi статистичної фiзики

та теорiї конденсованої речовини

• 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 iм. I.Р. Юхновського 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: https://icmp.lviv.ua/konkurs/
Рада молодих вчених: https://icmp.lviv.ua/cys/

https://icmp.lviv.ua/konkurs/
https://icmp.lviv.ua/cys/index.html
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XXV Всеукраїнська школа-семiнар молодих вчених — 2025

Четвер, 30 жовтня 2025 р.

09:00 – 09:10 ТАРАСМИХАЙЛОВИЧ БРИК
Вiтальне слово вiд органiзаторiв

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

Засiдання I

Головує ТАРАСМИХАЙЛОВИЧ БРИК

09:10 – 10:10 Запрошена лекцiя

IГОР МИРОНОВИЧМРИГЛОД
Метод колективних змiнних i його застосування у

теорiї класичних багаточастинкових систем

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

10:10 – 10:25 КИРИЛО БОГАЧОВ
Аналiз ARPES спектрiв надпровiдних купратiв iз

використанням нейронних мереж

IМФ iм. Г.В. Курдюмова НАН України, Київ

10:25 – 10:40 СТАНIСЛАВ КУЗЬМIН
Застосування моделi потенцiалу нульового радiусу до

обчислення електронної структури молекул

ОНУ iм. I.I. Мечникова, Одеса

10:40 – 10:55 ЄВГЕН ОСОКIН
Квантово-хiмiчне моделювання комплексiв iонiв Ag+ з

азотистими основами ДНК

IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України, Київ

10:55 – 11:10 ОКСАНА ДОБУШ
Вплив мiкроскопiчних параметрiв на фазову поведiнку

комiркової моделi плину iз взаємодiєю Кюрi-Вейса

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

11:10 – 11:30 Перерва
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30–31 жовтня 2025 р., Львiв

Четвер, 30 жовтня 2025 р.

Засiдання II

Головує РОМАН ВАСИЛЬОВИЧ РОМАНIК

11:30 – 12:30 Запрошена лекцiя

ОЛЕКСАНДР АНАТОЛIЙОВИЧ КОРДЮК
Проєктування нових квантових матерiалiв та їх

застосувань на основi електронної структури

КАУ, Київ

12:30 – 12:45 ЮЛIЯ ГОРБАТЕНКО
Дослiдження температурних залежностей

теплопровiдностi trGO-композитiв та їх порiвняльний

аналiз з iншими вуглецевими матерiалами

ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України, Харкiв

12:45 – 13:00 ДМИТРО ЧИСЛОВ
Плазмоннi забороненi зони композиту зi сферичними

металевими включеннями

НУ «Запорiзька полiтехнiка», Запорiжжя

13:00 – 13:15 ПЕТРО САРКАНИЧ
Collective decision making on a scale-free network

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

13:15 – 13:30 ГАЛИНА БУТОВИЧ
Хелатування iонiв ртутi лiнiйними ланцюжками

полiетиленiмiну у водному розчинi

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

Lappeenranta-Lahti University of Technology, Lappeenranta,

Finland

13:30 – 14:30 Обiдня перерва
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XXV Всеукраїнська школа-семiнар молодих вчених — 2025

Четвер, 30 жовтня 2025 р.

Засiдання III

Головує IГОР МИРОНОВИЧМРИГЛОД

14:30 – 15:30 Запрошена лекцiя

ЕДУАРД ВОЛОДИМИРОВИЧ ГОРБАР
Електроннi властивостi дiракiвських та вейлiвських

напiвметалiв

КНУ iм. Т. Шевченка, Київ

15:30 – 15:45 КИРИЛО КОВАЛЬЧУК
Ефективне iмпульсне джерело Бозе-конденсату

квантових газiв

КНУ iм. Т. Шевченка, Київ

15:45 – 16:00 НАЗАР КУКАРКIН
Контактнi значення мiж сегментами тримерiв та

мономерами в еквiмолярнiй бiнарнiй сумiшi

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

16:00 – 16:15 РОМАН СКОРОХОД
Моделювання радiацiйно-пiдсиленої дифузiї в

полiкристалi α-Fe за умов iонного опромiнення

IПФ НАН України, Суми

16:15 – 16:30 АРСЕН ПАНАС
Енергiя основного стану частинки в просторi з

мiнiмальною довжиною та iмпульсом

ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

16:30 – 16:50 Перерва
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30–31 жовтня 2025 р., Львiв

Четвер, 30 жовтня 2025 р.

Засiдання IV

Головує АНДРIЙ ДМИТРОВИЧ ТРОХИМЧУК

16:50 – 17:05 ОЛЕГШИРОКОПОЯС
Оптичний вiдгук димера металевих цилiндрiв

НУ «Запорiзька полiтехнiка», Запорiжжя

17:05 – 17:20 ТАРАС ДЕМЧУК
Дослiдження анiзотропiї росту нанокристалiв CsPlBr3
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

17:20 – 17:35 МАРIЯ КОПЧА
Дослiдження впливу типу головної групи лiгандiв на їх

зв’язування з нанокристалом CsPbBr3 за допомогою

комп’ютерного моделювання

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

17:35 – 17:50 ДМИТРО ЯРЕМЧУК
Термовiдгук структурованої поверхнi

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв
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XXV Всеукраїнська школа-семiнар молодих вчених — 2025

П’ятниця, 31 жовтня 2025 р.

Засiдання V

Головує АНДРIЙМИХАЙЛОВИЧШВАЙКА

09:00 – 10:00 Запрошена лекцiя

ХРИСТИНА ПАВЛIВНА ГНАТЕНКО
Квантовi обчислення та їх застосування для

розв’язання фундаментальних та прикладних задач

ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:00 – 10:15 ТАРАС ГУТАК
Теплоємнiсть двопiдграткових i фрустрованих

тривимiрних квантових магнетикiв Гайзенберга

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

10:15 – 10:30 ОЛЕКСАНДР ЗАКРЕВСЬКИЙ
Вимiрювання вiдгуку Лошмiдта у спiнових системах на

квантовому комп’ютерi

ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:30 – 10:45 СТАНIСЛАВА ЛIТВIНОВА
Iндуковане спрямоване тунелювання крiзь

асиметричнi потенцiальнi бар’єри в одновимiрнiй

моделi Фермi-Габбарда

ХНУ iм. В.Н. Каразiна, Харкiв

10:45 – 11:00 МАКСИМПАРИМУДА
Магнетотермодинамiка антиферомагнiтної моделi

Гайзенберга на ґратцi Тасакi в зовнiшньому

магнiтному полi

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

11:00 – 11:20 Перерва
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30–31 жовтня 2025 р., Львiв

П’ятниця, 31 жовтня 2025 р.

Засiдання VI

Головує ТАРАСМИКОЛАЙОВИЧ ПАЦАГАН

11:20 – 12:20 Запрошена лекцiя

СТАНIСЛАВ ЙОСИПОВИЧ ВIЛЬЧИНСЬКИЙ
Генерацiя лептонної та барiонної асиметрiй у

ранньому Всесвiтi

КНУ iм. Т. Шевченка, Київ

12:20 – 12:35 ОЛЕКСАНДР КОНСТАНТИНОВ
Поздовжнiй ефект Джозефсона в двошарових

системах з електрон-дiрковим спарюванням

ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України, Харкiв

12:35 – 12:50 ДМИТРОШАПОВАЛ
Моделювання реакцiйно-дифузiйних процесiв у

структурно неоднорiдних середовищах методом

Монте-Карло

IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

12:50 – 13:05 ДМИТРОМЕЛЬНИКОВ
Термодинамiчнi властивостi двовимiрних

гексагональних структур на прикладi графену та

сiлiцену

IМФ iм. Г.В. Курдюмова НАН України, Київ

13:05 – 13:20 АНДРIЙ СМЕТАНА
Аналiтичне дослiдження двоспiнової заплутаностi,

створеної рiзними типами бозонових середовищ

ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

13:20 – 14:30 Обiдня перерва

14:30 – 15:00 Пiдбиття пiдсумкiв
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XXV Всеукраїнська школа-семiнар
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Четвер, 30 жовтня Д 1

Аналiз ARPES спектрiв надпровiдних купратiв iз використанням

нейронних мереж

К. Богачов
a
, О.А. Кордюк

b , a

a
Iнститут металофiзики iм. Г.В. Курдюмова НАН України,

бул. Академiка Вернадського, 36, 03142 Київ, Україна,

bogachov.kyrylo gmail.com

b
Київський академiчний унiверситет, бул. Академiка Вернадського, 36,

03142 Київ, Україна

Представлено пiдхiд до аналiзу ARPES спектрiв високотемпературних

купратiв, що поєднує моделювання фiзичних процесiв iз методами ма-

шинного навчання. Особливу увагу придiлено впливу надпровiдностi на

форму спектра та стабiльностi розпiзнавання двошарового розщеплення.

У моделi надпровiднiсть вводиться через температурно залежну енер-

гетичнущiлину, що вiдкривається нижче критичної температури, а також

через змiшування електронних i дiркових станiв, характерне для надпро-

вiдникiв. Додатково враховано псевдощiлинний ефект, який приглушує

iнтенсивнiсть поблизу рiвня Фермi та iмiтує часткову втрату когерентно-

стi електронiв вище Tc . Таким чином, модель описує плавний перехiд мiж

нормальним i надпровiдним станами та дозволяє вiдтворювати ключовi

риси експериментальних спектрiв.

Згенерованi синтетичнi данi використовувалися для навчання двох

згорткових нейроннихмереж: класифiкацiйної—для визначення наявно-

стi двошарового розщеплення, та регресiйної — для оцiнки його величи-

ни. Отримано точнiсть класифiкацiї 83% (ранiше без надпровiдностi 86%)

i коефiцiєнт детермiнацiї R
2
= 0.88 (проти 0.87). Тестування на реальних

спектрах показало стабiльне виявлення двошарового розщеплення, хоча

абсолютнi значення дещо рiзняться.

Результати свiдчать, що навiть спрощена модель без надпровiдностi

дає схожi результати, тодi як введення надпровiдного та псевдощiлинно-

го описiв пiдвищує фiзичну узгодженiсть без суттєвої змiни точностi ма-

шинного розпiзнавання.

Роботабула виконана за пiдтримкиМiнiстерства освiти i наукиУкра-

їни (№ держреєстрацiї 0125U002068).
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Д 2 Четвер, 30 жовтня

Застосування моделi потенцiалу нульового радiусу до обчислення

електронної структури молекул

С. Кузьмiн, В.Л. Кулiнський

Одеський нацiональний унiверситет iменi I.I. Мечникова, факультет

математики, фiзики та iнформацiйних технологiй,

вул. Змiєнка Всеволода 2, 65082 Одеса, Україна

Дослiдження присвячено проблемi створення ефективного методу

обчислення електронної структури молекул i штучних багатоатомних

з’єднань на основi розв’язуваної моделi потенцiалу нульового радiусу.

В нiй задача знаходження хвильової функцiї зв’язаного стану зводиться

до суто алгебраїчної задачi вiдшукання нетривiальних розв’язкiв систем

лiнiйних алгебраїчних рiвнянь, а енергiї iонiзацiї окремих атомiв та дов-

жини електронних зв’язкiв є єдиними вхiдними параметрами. Таким чи-

ном, електроннi структури двоатомнихмолекул, таких як водень та гiдрид

лiтiю, структур з високою симетрiєю, таких як метан та амiак, а також мо-

лекул стабiльних сполук C20 розглядаються єдиним чином. Єдина вiдмiн-

нiсть полягає в кiлькостi обчислень, необхiдних для оцiнки енергетичних

спектрiв молекул, оскiльки вони зростають зi збiльшенням кiлькостi ато-

мiв у молекулi. Але для молекул високої симетрiї можна спростити розра-

хунки, як це було продемонстровано у випадках метану, амiаку та стабiль-

них сполук C20. Результати обчислень вiдрiзняються вiд експерименталь-

них даних менше, нiж на 5 вiдсоткiв. Завдяки такiй простотi та точностi

метод потенцiалiв нульового радiусу можна розглядати як альтернативу

методамфункцiоналу густини та ab initio. Подальший розвитокмоделi по-

тенцiалу нульового радiусу з урахуванням iндивiдуальних характеристик

композитних систем призводить до отримання простого iнструменту для

опису електронних властивостей не лише окремих молекул, але й кванто-

вих точок i низьковимiрних локалiзованих дефектiв.
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Четвер, 30 жовтня Д 3

Квантово-хiмiчне моделювання комплексiв iонiв Ag+ з азотистими

основами ДНК

Є.С. Осокiн, С.М. Перепелиця

Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН України,

вул. Метрологiчна, 14-б, 03143 Київ, Україна, osokin bitp.kyiv.ua

ЗастосуванняметалiзованоїДНКякновiтньогоматерiалупотребує до-

слiдження фiзичних властивостей комплексiв iонiв металiв з її структур-

ними елементами: азотистими основами, фосфатними групами та дезо-

ксирибозою. В данiй роботi представленi результати квантово-хiмiчного

моделювання нейтральних та заряджених комплексiв iонiв Ag
+

з азоти-

стими основами (тимiном, цитозином, 5-бромоцитозином та гуанiном) з

метою встановити будови та умов стабiльностi цих комплексiв. Розрахун-

ки виконувались в рамках теорiї функцiоналу густини (DFT) у програм-

ному пакетi Gaussian. Атоми Аргентуму описувались базисним набором

Def2-TZVP ECP. Для опису органiчних молекул використовувався бази-

сний набiр 6-311++G(d, p). Тестувалися сольватацiйнi моделi PCM та SMD.

Модель SMD виявився найбiльш коректною за результатами моделюва-

ння йонiв Аргентуму з азотистими основами. В результатi показано, що

комплекси [Ag
+
–T(N3)]

0
та [Ag

+
–G(N1)]

0
є найстабiльнiшими серед до-

слiджуваних сполук, а комплекси [Ag
+
–A(N1)]

0
– навпаки найменш ста-

бiльними. Цей факт пояснює чому в експериментi з рентгеноструктур-

ного аналiзу Ag-ДНК [1] аденiн виходить назовнi макромолекули, а iншi

азотистi основи залишаються всерединi подвiйної спiралi, формуючи ста-

бiльнi комплекси з Ag
+
.

[1] J. Kondo, Y. Tada et al., Nature chemistry, 9(10), 956-960i (2017).
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Вплив мiкроскопiчних параметрiв на фазову поведiнку комiркової

моделi плину iз взаємодiєю Кюрi-Вейса

О.А. Добуш
a
, М.П. Козловський

a
, I.В. Пилюк

a
, Ю.О. Плевачук

b , c

a
Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

b
Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра фiзики

металiв, вул. Кирила i Мефодiя, 8, 79005 Львiв, Україна

c
Iнститут фiзики, Словацька академiя наук,

Дубравська дорога, 9, 84511 Братислава, Словаччина

Дослiджено, як змiна двох мiкроскопiчних параметрiв – об’єму комiр-

ки, v, та спiввiдношення мiж iнтенсивностями вiдштовхування та притя-

гання, f , – впливає на фазову поведiнку комiркової моделi iз взаємодi-

єю типу Кюрi-Вейса [1]. Результати отримано на основi точного розв’язку,

отриманого ранiше для цiєї моделi у рамках великого канонiчного ансам-

блю [2]. За достатньо низьких температур комiрковiй моделi притаманна

послiдовнiсть фазових переходiв першого роду. Змiнюючи об’єм комiрки

та спiввiдношення вiдштовхування до притягання, представлено кiлькi-

сне порiвняння iзотерм хiмiчного потенцiалу та тиску, а також фазових

дiаграм тиск-температура та температура-густина. Результати показують,

що змiна об’єму комiркине впливає нафазовi дiаграми тиск-температура-

густина. Збiльшення спiввiдношення iнтенсивностi вiдштовхувальної до

притягальної взаємодiї мiж частинками f впливає на фазовi дiаграми, на-

приклад, розширюючи дiапазон тискiв, в якому iснують стiйкi фази, а та-

кож, зменшуючи критичну температуру. Однак змiни f не призводять до

якiсних змiн у фазовiй поведiнцi моделi: такi явища, як зникнення фазо-

вих переходiв або поява потрiйних точок, не спостерiгаються.

Роботу виконано за пiдтримки Нацiональної академiї наук України в

рамках теми державного фiнансування № 0123U100238 та Секретарiату

уряду Словаччини за проектом № 09I03-03-V01-00047.

[1] O.A. Dobush, M.P. Kozlovskii et al., arXiv:2505.14456 (2025).

[2] M.P. Kozlovskii, O.A. Dobush, J. Mol. Liq., 353, 118843 (2022).
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Дослiдження температурних залежностей теплопровiдностi

trGO-композитiв та їх порiвняльний аналiз з iншими вуглецевими

матерiалами

Ю.В. Горбатенко, В.В. Саган, О.I. Кривчiков

Фiзико-технiчний iнститут низьких температур iм. Б.I. Вєркiна НАН

України, пр-т Науки, 47, 61103 Харкiв, Україна,

horbatenko ilt.kharkov.ua

Дослiдження низькотемпературної теплопровiдностi вуглецевих ма-

терiалiв має вирiшальне значення для розробки нових матерiалiв з покра-

щеними теплопровiдними властивостями. Ми експериментально дослi-

дили та проаналiзували температурнi залежностi теплопровiдностi, κ(T),

термiчно вiдновленого графену (trGО) та trGO-композитiв з гiдратованим

фулереном (Hy-Fn), а також композитiв на основi розширеного графiту

(EG) з багатостiнними вуглецевими нанотрубками (EG-MWCNT) у ши-

рокому температурному iнтервалi. Всi температурнi залежностi κ(T) до-

слiджених матерiалiв демонструють склоподiбну поведiнку теплопровiд-

ностi [1]. У наших попереднiх дослiдженнях було встановлено, що склопо-

дiбна поведiнка теплопровiдностi може бути описана у виглядi суми екс-

поненцiальних функцiй, що подiбнi до виразу Арренiуса [2].

Було проведено аналiз температурних залежностей теплопровiдностi

та дослiджено вплив вiдпалу та тиску на теплопровiднiсть trGO-компо-

зиту, а також оцiнили змiни в теплопровiдностi trGO-Hy-Fn-композитiв

та чистого trGО, а також залежнiсть теплопровiдностi κ(T) вiд густини

зразкiв trGO-Hy-Fn. Показано, що EG-MWCNT-композити з рiзною гу-

стиною та товщиною демонструють поведiнку κ(T), подiбну до теплопро-

вiдностi trGО-композитiв, якi були пресованi та вiдпаленi за рiзних тем-

ператур.

Також було проведено нормування експериментальних та розрахун-

кових значень теплопровiдностi. Було виявлено кореляцiю мiж величина-

ми передекспоненцiальних множникiв κn та характеристичними енергiя-

ми E для всiх дослiджуваних матерiалiв.

Вдячнiсть: дана робота була виконана за пiдтримки НФДУ в рамках

проєкту 2023.03/0012.

[1] Y.V. Horbatenko, V.V. Sagan et al., Low Temp. Phys., 50(5), 379-388 (2024).

[2] O.A. Korolyuk, A.I. Krivchikov et al., Low Temp. Phys., 51(9), 1048-1060

(2025).
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Плазмоннi забороненi зони композиту зi сферичними металевими

включеннями

Д.О Числов, С.Д. Точилiн

Нацiональний унiверситет «Запорiзька полiтехнiка»,

вул. Унiверситетська, 64, 69011 Запорiжжя, Україна

Дослiдження оптичних властивостей композитiв iз металевими нано-

частинками-включеннямирiзноїформипредставляє значнийпрактичний

iнтерес iз огляду на використання їх межi подiлу з дiелектриком (найча-

стiше повiтрям) для поширення поверхневих електромагнiтних хвиль –

поверхневих плазмон-поляритонiв. Як вiдомо, необхiдною умовою поши-

рення хвиль вказаного типу на межi подiлу «композит – повiтря» є на-

явнiсть вiд’ємної дiйсної частини ефективної дiелектричної функцiї на-

нокомпозиту. При цьому вибiр моделi ефективного середовища для до-

слiдження оптичних властивостей композиту є окремою задачею та зале-

жить вiд форми, розмiрiв та концентрацiї металевих включень.

В роботi дослiджується питання визначення частотних iнтервалiв, в

яких на межi подiлу “композит – дiелектрик” поширюються електрома-

гнiтнi хвилi рiзних типiв. Вважаємо, що концентрацiя сферичних мета-

левих частинок-включень є малою, тому для визначення дiелектричної

функцiї композитiв використовуватимемо розмiрно кориговану модель

Максвелл-Гарнетта.

Результати розрахункiв частотних залежностей ефективної дiелектри-

чної проникностi дослiджуваного композиту свiдчать про наявнiсть за-

бороненої зони для поверхневих плазмон-поляритонiв, яка звужується зi

збiльшенням радiусу металевих наночастинок-включень.
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Collective decision making on a scale-free network

P. Sarkanych
a ,b

, Y. Sevinchan
c ,d

, A. Sakevarashvili
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, Yu. Holovatch
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,

P. Romanczuk
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a
Yukhnovskii Institute for Condensed Matter Physics of the National Academy of

Sciences of Ukraine, Lviv, Ukraine

bL4
Collaboration and Doctoral College for the Statistical Physics of Complex

Systems, Lviv-Leipzig-Lorraine-Coventry, Europe

c
Institute for Theoretical Biology, Department of Biology, Humboldt Universität

zu Berlin, Berlin, Germany

d
Research Cluster of Excellence ‘Science of Intelligence’, Berlin, Germany

e
Centre for Fluid and Complex Systems, Coventry University, Coventry, UK

f
Complexity Science Hub Vienna, Vienna, Austria

The concept of dimensionality plays a central role in the analysis of criti-

cal behaviour. The same model can exhibit critical properties that are signifi-

cantly different when embedded in a two- or three-dimensional space. Scale-

free networks, however, represent systemswith an ill-defined notion of dimensi-

onality. For such networks, the degree distribution exponent is known to play

a role analogous to that of spatial dimensionality. In this work, we investigate

how the topology of a scale-free network influences collective decision-making

processes. This question is particularly relevant since real-world social networks

are often considered to be scale-free. To this end, we study the model proposed

by Hartnett et al., which incorporates individual biases and external noise, and

implement it on a scale-free network.
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Хелатування iонiв ртутi лiнiйними ланцюжками полiетиленiмiну у

водному розчинi

Г. Бутович
a ,b

, Я. Iльницький
a
, Е. Лахдеранта

b
, Т. Пацаган

a

a
Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

b
Технологiчний Унiверситет Лаппеенранти, Лаппеенранта, Фiнляндiя

Полiетиленiмiн (ПЕI) широко використовується в промисловостi i ме-

дицинi, зокрема для хелатування важких металiв, з якими амiннi групи

цього полiмеру здатнi ефективно зв’язуватися. В данiй роботi дослiджує-

ться адсорбцiя iонiв ртутi (Hg
2+
) на лiнiйних ланцюгах ПЕI рiзної довжи-

ни у водному розчинi [1]. Використовуючи методи молекулярної динамi-

ки i квантово-хiмiчнi розрахунки, отримано структурнi характеристики

дослiджуваних комплексiв Hg
2+
-ПЕI, значення енергiй адсорбцiї iонiв та

проаналiзовано стабiльнiсть утворених структур. Показано, що лiнiйна

молекула ПЕI, яка мiстить десять амiногруп, здатна хелатувати до чоти-

рьох iонiв Hg
2+
. Нестабiльнiсть комплексу iз п’ятьма iонами ртутi i бiль-

ше можна пояснити електростатичним вiдштовхуванням мiж ними. Та-

кож показано, що молекула ПЕI, яка мiстить п’ять амiнних груп, утворює

найбiльш стабiльний комплекс з одним iоном ртутi у порiвняннi з ПЕI з

чотирма чи десятьма групами, що вiдповiдає найбiльшому значенню ко-

ординацiйного числа для iона ртутi серед розглянутих випадкiв. Отрима-

нi результати можуть бути корисними для розробки функцiональних на-

номатерiалiв для ефективного вилучення iонiв ртутi з водного середови-

ща.

[1] H. Butovych, J. Ilnytskyi et al., arXiv:2506.18835.
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Ефективне iмпульсне джерело Бозе-конденсату квантових газiв

К.Г. Ковальчук, О.I. Якименко

Київський нацiональний унiверситет iм. Т. Шевченка, фiзичний

факультет, проспект Академiка Глушкова, 4, 03680 Київ, Україна,

kovalchukkyrylo.kk gmail.com

Пiдвищення ефективностi утворенняБозе-Ейнштейнiвського конден-

сату (БЕК) - це одна з актуальних проблем сучасної фiзики конденсовано-

го стану. Iснуючi методи створення БЕК включають використання охоло-

дження випаровуванням та додаткового заглиблюючого потенцiалу, вiдо-

мий як дiмпл, завдяки якому можна стимулювати конденсацiю в заданiй

областi. Згаданий процес супроводжується великими витратами внаслi-

док вiдкидання термiчної хмари атомiв. Цього можна уникнути повторно

використовуючи цю хмару пiсля кожної екстракцiї конденсату з системи.

З метою знаходження оптимального проведення подiбного процесу був

проведений теоретичний аналiз для двох принципово рiзних ситуацiй: з

фiксованим бюджетом атомiв та при постiйному зовнiшньому поповне-

нi атомiв у резервуар. Для теоретичного опису нерiвноважної динамiки

вибраний кiнетичний пiдхiд, який базується на пружних двочастинкових

зiткненнях атомiв мiж тепловим резервуаром та дiмплом. Також врахова-

нi ефекти випаровування та тричастинкових зiткнень.

Розглянуто три узагальнених протоколiв видобування атомiв: перший

– пiсля екстракцiї в дiмплi не залишається атомiв, другий – коли витягає-

ться лишеБЕК, третiй – количастково залишаються обидвi компоненти.У

випадку з фiксованим бюджетом атомiв виявилось, що для перших двох

схем можливо реалiзувати не бiльше трьох екстракцiй, пiсля чого зупи-

няється нове формування БЕК внаслiдок малої кiлькостi атомiв. Для тре-

тього протоколу можна зробити бiльше екстракцiй за рахунок витягання

меншої кiлькостi БЕК на кожнiй iтерацiї. Стосовно випадку з зовнiшнiм

поповненням атомами для усiх протоколiв можна швидко перейти в iм-

пульсний режим роботи. Ефективнiсть, тобто середня швидкiсть екстра-

кцiї атомiв БЕК для кожної схеми виявилась чутливою до перiоду екстра-

кцiї: для першого є оптимальний дiапазон з явним максимумом, для дру-

гої цей дiапазон ширший, для третього оптимальний перiод значно мен-

ший, нiж для попереднiх схем. Максимальна ефективнiсть для першої та

другої схеми приблизно однакова, для третьої вона помiтно менше.
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Контактнi значення мiж сегментами тримерiв та мономерами в

еквiмолярнiй бiнарнiй сумiшi

Н. Кукаркiн, Т.М. Пацаган

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

У роботi дослiджено контактнi значення мiж мономерами та сегмен-

тами гнучких i жорстких тримерiв у бiнарнiй еквiмолярнiй сумiшi. Моно-

мери та сегменти тримерiв розглядаються як твердi сфери. За допомогою

симуляцiй методом Монте-Карло в канонiчному ансамблi (NVT) отрима-

но радiальнi функцiї розподiлу та вiдповiднi контактнi значення. Показа-

но вiдмiнностi у контактних значеннях для жорстких i гнучких тримерiв.

У границi безмежного розведення встановлено, що контактне значення

дорiвнює вiдношенню доступної для контакту площi до повної площi по-

верхнi вiдповiдного сегмента тримера. Отримано аналiтичнi вирази для

контактних значень у границi безмежного розведення для гнучких три-

мерiв. Результати добре узгоджуються з даними симуляцiй Монте-Карло,

що пiдтверджує коректнiсть розробленого пiдходу. Запропоновано уза-

гальнену методику для оцiнки контактних значень мiж крайнiм сегмен-

том гнучкого тримера та мономеромпри довiльних спiввiдношеннях їхнiх

розмiрiв. Отриманi результати можуть бути використанi для вдосконале-

ння асоцiативної теорiї iонних рiдин та покращення передбачення термо-

динамiчної теорiї збурень Вертгайма першого роду (TPT1) при описi си-

стем плямистих частинок.
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Моделювання радiацiйно-пiдсиленої дифузiї в полiкристалi α-Fe за

умов iонного опромiнення

Р.В. Скороход, О.В. Коропов

Iнститут прикладної фiзики НАН України, вул. Петропавлiвська, 58,

40000 Суми, Україна, r.skorokhodqq gmail.com

Дослiдження радiацiйної стiйкостi матерiалiв реакторобудування є

актуальною задачею сучасної ядерної енергетики. Одним з пiдходiв до ви-

рiшення зазначеної проблеми є модельнi експерименти з важкими iона-

ми [1]. Основними перевагами цього пiдходу є: можливiсть набирати ви-

сокi дози за короткий час опромiнення та вiдносно просте дослiдження

опромiнених зразкiв, адже вони не є радiоактивними. Iншим пiдходом

дослiдження радiацiйної стiйкостi є комп’ютерне моделювання, яке до-

зволяє як передбачити результати експериментальних дослiджень, так i

обирати оптимальнi умови опромiнення.

Мета цiєї роботи полягає в числовому моделюваннi просторово-часо-

вої еволюцiї концентрацiй точкових дефектiв (вакансiй та мiжвузельних

атомiв) в полiкристалi α-Fe у моделi плоско паралельної конфiгурацiї мiж-

зеренних меж при опромiненнi iонами Fe. Пiд час числових розрахункiв

концентрацiйних профiлiв точкових дефектiв було враховано особливо-

стi iонного опромiнення, а саме: (i) профiль швидкостi продукування ра-

дiацiйних точкових дефектiв по глибинi в матерiалi та (ii) наявнiсть iм-

плантованих атомiв, якi були отриманi за допомогою програмного забез-

печення SRIM–2013 [2]. В роботi продемонстровано суттєве зменшення

вакансiй i мiжвузельних атомiв на мiжзеренних межах, якi є ефективни-

ми стоками точкових дефектiв.

[1] G. S. Was, Fundamentals of RadiationMaterials Science. Metals and Alloys

(2nd ed.), New York: Springer, (2017).

[2] J. Ziegler, M. Ziegler and J. Biersak, Nucl. Instr. Meth. Phys. Res., Sect. B,

vol. 268, no. 11-12, 1818–1823 (2010).
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Енергiя основного стану частинки в просторi з мiнiмальною довжиною

та iмпульсом

А.О. Панас

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна, arsen.panas2002 gmail.com

Було розглянуто гармонiчний осцилятор у деформованому просторi з

мiнiмальною довжиною та iмпульсом

∆x∆p ≥
ħ

2

(1 + α
′
∆x

2
+ β

′
∆p

2
),

та проведено оцiнку енергiї основного стану частинки в такому потенцiа-

лi. Отримана оцiнка повнiстю спiвпадає з точним результатом отриманим

шляхом розв’язку рiвняння Шредiнгера для гармонiчного осцилятора у

деформованому просторi з мiнiмальною довжиною та iмпульсом [1].

Далi було узагальнено задачу i розглянуто випадок довiльного потен-

цiалу. Було визначено вигляд потенцiалiв до яких метод оцiнки може бути

застосований. В результатi розв’язку цiєї проблеми отримано рiвняння на

знаходження мiнiмальної невизначеностi координати, яка мiнiмiзує енер-

гiю частинки. Аналiтично це рiвняння не може бути розв’язано в загаль-

ному випадку, проте воно може бути з легкiстю розв’язане чисельно. У

роботi запропоновано лiнiйне по параметрах деформацiї α
′
, β

′
наближе-

ння для розв’язку цiєї задачi, яке при пiдстановцi в нього потенцiалу гар-

монiчно i ангармонiчного осциляторiв дає результати якi узгоджуються з

ранiше отриманими в роботах [1, 2].

Також аналiзуючи рiвняння на знаходження мiнiмальної невизначе-

ностi координати, визначено область iснування розв’язкiв для потенцiалу

виду V(x) = V0(
x

a
)

2n

вiдносно параметрiв деформацiї α
′
, β

′
та iнтенсив-

ностi потенцiалу V0 та степенi n цього потенцiалу. Отриманi результати

узгоджуються з роботами: [1] для гармонiчного осцилятора, [3] для ча-

стинки в потенцiальнiй ямi з нескiнченно високими стiнками.

[1] Quesne C., Tkachuk V.M., J. Phys. A: Math. Gen., 36, 10373–10390 (2003).

[2] Panas A.O., Tkachuk V.M., J. Phys. Stud., 28, 4001 (2024).

[3] Pouria Pedram, Phys. Rev. D, 85, 024016, (2012).
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Оптичний вiдгук димера металевих цилiндрiв

О.О. Широкопояс
a
, В.I. Рева

a
, А.В. Коротун

a ,b

a
Нацiональний унiверситет «Запорiзька полiтехнiка»,

вул. Унiверситетська, 64, 69011 Запорiжжя, Україна,

andko zp.edu.ua

b
Iнститут металофiзики iм. Г.В. Курдюмова НАН України,

бул. Академiка Вернадського, 36, 03142 Київ, Україна

Димери металевих наночастинок представляють значний практичний

iнтерес, оскiльки в зазорi мiж частинками можлива локалiзацiя свiтла з

утворенням “гарячої точки”. Крiм того, димери наночастинок можуть бу-

ти будiвельними блоками метал-дiелектричних нанокомпозитiв з вiд’єм-

ним показником заломлення. Тому дослiдження оптичних властивостей

димера спiвнаправлених довгихметалевихнаноцилiндрiв являє собоюак-

туальну задачу.

Зручним пiдходом до дослiдження оптичного вiдгуку в аналiзованiй

системi є трансформацiйна плазмонiка, яка дозволяє отримати наступнi

вирази для перерiзiв поглинання i розсiювання горизонтально поляризо-

ваного випромiнювання

Cabs =

ω

c

√

єmV
Imξ

∣1 + iπ(
ωD

2c

√
єm)

2

ξ∣

, (1)

Csca =

1

6π

(

ω

c

√

єm)

4

V
2

RRRRRRRRRRRR

ξ

1 + iπ(
ωD

2c

√

єm)
2

ξ

RRRRRRRRRRRR

2

,

деV –об’ємнаноцилiндра,D –його дiаметр; єm –проникнiсть оточуючого

середовища, а ξ (ω, D) є розмiрно- i частотно-залежною функцiєю.

Результати розрахункiв за формулами (1) свiдчать про сильну взаємо-

дiю резонансiв рiзної мультипольностi в зазорi мiж цилiндрами, а також

про наявнiсть мiнiмумiв розсiювання (провалiв невидимостi) в дальнiй

зонi.
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Дослiдження анiзотропiї росту нанокристалiв CsPlBr3
T. Демчук

a
, М. Копча

a
, Р. Мельник

a
, А. Стельмах

b
, A. Баумкетнер

a

a
Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

demchuk icmp.lviv.ua

b
Department of Chemistry and Applied Biosciences, Institute of Inorganic

Chemistry, ETH Zürich, Zürich, Switzerland

Нанокристали перовскiту галогенiду свинцю, зокрема CsPlBr3, при-

вертають широкий iнтерес як дослiдникiв так i iндустрiї завдяки своїм

оптичним властивостям — вузькосмуговiй фотолюмiнесценцiї з кванто-

вим виходом близьким до одиницi та можливiстю змiнювати положення

пiку частоти випромiнювання у широкому спектрi (410-750 нм). Такi вла-

стивостi дозволяють застосовувати їх у якостi колоїдних квантових то-

чок. При цьому, властивостi нанокристалiв залежать вiд його структури,

зокрема, вiд його форми. У попереднiх роботах було емпiрично встанов-

лено анiзотропний рiст нанокристалiв CsPlBr3 за присутностi карбокси-

латних лiгандiв. Пояснення такого ефекту вiдсутнє i може полягати як у

властивостях самого нанокристалу так i у особливостях його взаємодiї з

середовищем. У данiй роботi представленi дослiдження поверхневої енер-

гiї нанокристалу CsPlBr3 як одне з можливих пояснень анiзотропiї росту.

Для розрахунку поверхневої енергiї рiзних граней нанокристалу

CsPlBr3 було застосовано метод «кристалу Ейнштейна». Вiн полягає у ви-

значеннi вiльної енергiї Гельмгольца через термодинамiчне iнтегрування

мiж представленням системи у виглядi кристалу Ейнштейна та у оригi-

нальному виглядi. Система CsPlBr3 у об’ємнiй формi та у формi плитки

була змодельована з допомогою пакету GROMACS за температури 300К з

використанням алгоритму Ланжевенiвської динамiки. Параметри потен-

цiалiв взаємодiї взятi з бази OPLS-AA/M для iонiв Cs
+
i Br

−
та зi статтi [1]

для Pb
2+
. Було встановлено, що поверхнева енергiя бiчних граней є мен-

шою за поверхневу енергiю верхньої гранi. Проте, рiзниця є недостатньо

високою для пояснення анiзотропiї росту.

[1] A.S. deAraujo,M.T. Sonoda et al., J. Phys. Chem. B, 111(9), 2219-2224 (2007).
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Дослiдження впливу типу головної групи лiгандiв на їх зв’язування з

нанокристалом CsPbBr3 за допомогою комп’ютерного моделювання

М. Копча
a
, T. Демчук

a
, Р. Мельник

a
, А. Стельмах

b
, A. Баумкетнер

a

a
Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

kopcha icmp.lviv.ua

b
Department of Chemistry and Applied Biosciences, Institute of Inorganic

Chemistry, ETH Zürich, Zürich, Switzerland

Нанокристали галогенiдних перовскiтiв на основi свинцю CsPbBr3

(X=Cl, Br, I) останнiмирокамипривертають значну увагу якперспективнi

матерiали для оптоелектронiки завдяки поєднанню унiкальних оптичних

властивостей iз простотою та низькою вартiстю синтезу. Зокрема, нано-

кристали CsPbBr3 можуть використовуватися як класичнi джерела свiтла

— у рiдкокристалiчних та свiтлодiодних дисплеях, — а також як кванто-

вi джерела випромiнювання завдяки вузькосмуговiй фотолюмiнесценцiї з

квантовим виходом, близьким до одиницi. Для забезпечення довготрива-

лої стабiльностi перовскiтних нанокристалiв пiд час синтезу та подальшої

обробки застосовуються лiганди. Вони запобiгають агрегацiї нанокриста-

лiв, а також визначають їхню хiмiчну реакцiйну здатнiсть, стабiльнiсть i

оптичнi властивостi.

У цьому дослiдженнi проведено аналiз впливу рiзних типiв головок лi-

гандiв, зокрема сульфонiєва, амонiєва та гуандiнiєва, на зв’язування паси-

вуючих лiгандiв iз нанокристалами CsPbBr3. Для кожної системи прове-

дено комп’ютерне моделювання молекулярної динамiки обмiну реплiка-

ми (REMD) в геометрiї слебу нанокристала з явним урахуванням розчин-

ника. Як розчинники використовували сумiш толуолу й ацетону у спiв-

вiдношеннi 1:1, що зазвичай застосовується пiд час очищення нанокри-

сталiв, а також циклогексан. Отриманi в результатi розрахункiв енергiї

зв’язування лiгандiв було проаналiзовано та порiвняно.
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Термовiдгук структурованої поверхнi

Д. Яремчук
a
, Я. Iльницький

a
, С. Мiнько

b

a
Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

yaremchuk icmp.lviv.ua, iln icmp.lviv.ua

b
University of Georgia, Nanostructured Material Lab, Athens, Georgia 30602,

United States, sminko uga.edu

Контрольована адсорбцiя/десорбцiя колоїдних частинок важлива з

точки зору застосувань при сортуваннi клiтин, збираннi i вирощуван-

нi тканин, сепарацiї колоїдiв. Температура є неiнвазивним i нескладним

способом контролю адгезивних властивостей поверхнi, що забезпечує-

ться модифiкуванням поверхнi термочутливоющiткою/гелем poly (N-iso-

propyl-acrylamide) або (ПНIПАМ). Над нижньою критичною температу-

рою (НКТР) ПНIПАМ погано розчиняється у водi, а нижче T <НКТР вiн

розчинний. Проте адгезивний/неадгезивний режими доступнi для одно-

рiдних поверхонь тiльки в певному дiапазонi товщини щiтки. З огляду на

це в групi С.Мiнька було запропоновано струкутрованi поверхнi де окрiм

ПНIПАМ присутнi острiвцi (домени) iншого полiмеру. Це дозволяє шир-

ший дiапазон параметрiв для ПНIПАМ i бiльший контроль властивостей

поверхнi.

Для приготованих струкутурованих поверхонь було виявлено зниже-

ння термовiдгуку при збiльшеннi масової частки полiмеру доменiв у су-

мiшi. Провiвши симуляцiї методом дисипативної динамiки ми розгляну-

ли просту модель де на твердих доменах у формi сферичних шапок i на

субстратi мiж ними були пришпиленi та потiм зшитi в гель ланцюжки

ПНIПАМ. Ми дослiдили термовiдгук (спiввiдношення висот гелю ниж-

че/вище НКТР) для рiзної вiдстанi мiж доменами, кривизни доменiв i гу-

стини пришпилення на доменах. Густина пришпилення на доменах впли-

ває на термовiдгук найбiльше. Це дозволяє розглянути модель де знижен-

ня термовiдгуку всiєї поверхнi при зростаннi масової частки доменiв ви-

кликане тiльки збiльшенням частки гелю пришпиленого на доменах.
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Теплоємнiсть двопiдграткових i фрустрованих тривимiрних квантових

магнетикiв Гайзенберга

Т. Гутак

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

Ми розглянемо спiн S = 1/2 феромагнiтну i антиферомагнiтну модель

Гайзенберга на чотирьох тривимiрних гратках: простiй кубiчнiй гратцi i

гратцi алмазу (двопiдгратковi гратки), а також на гратках пiрохлору i гi-

перкагоме (геометрично фрустрованi гратки) [1]. Вплив геометрiї гратки

на термодинамiчну поведiнку моделi Гайзенберга дослiдимо на прикладi

температурної залежностi теплоємностi. Також обговоримо нещодавню

гiпотезу про виникнення так званогоприхованого енергетичногомасшта-

бу для фрустрованих систем, який мав би проявляти себе у низькотемпе-

ратурнiй поведiнцi теплоємностi [2, 3].

Дослiдженняпроводилися разом iз Т. Крохмальським iО.Держком (IФКС

iм. I. Р. Юхновського) i виконанi в рамках проекту НФДУ 2023.03/0063,

«Фрустрованi квантовi магнетики за рiзних зовнiшних умов».

[1] T. Krokhmalskii, T. Hutak, and O. Derzhko, arXiv:2508.17016 (2025).

[2] P. Popp, A. P. Ramirez, and S. Syzranov, Phys. Rev. Lett. 134, 226701 (2025).

[3] A. P. Ramirez and S. V. Syzranov, Mater. Adv. 6, 1213 (2025).
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Вимiрювання вiдгуку Лошмiдта у спiнових системах на квантовому

комп’ютерi

О.О. Закревський

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна, moryl.posa gmail.com

Дослiджено функцiю вiдгуку Лошмiдта L(t) як iндикатор квантової

когерентностi у двоспiнових системах з iзiнгiвською взаємодiєю. Прове-

дено комплексний аналiз динамiки когерентностi з урахуванням флукту-

ацiй зовнiшнього поля.

Розглянуто еволюцiю незалежних спiнiв-
1

2
у магнiтному полi, де отри-

мано загальний вираз для L(t) у виглядi добутку односпiнових вiдгукiв.

Показано, що поведiнка L(t) визначається арифметичними спiввiдноше-

ннями мiж частотами, що зумовлює перiодичне або квазiперiодичне вiд-

новлення когерентностi.

Дослiджено явище ефективної декогеренцiї через усереднення фазо-

вих множникiв. Отримано аналiтичнi вирази для рiзних моделей шуму та

продемонстровано їхнiй вплив на процес дефазування.

Для системи двох взаємодiючих спiнiв розроблено формалiзм, що

пов’язує глобальний вiдгук L(t) з локальними характеристиками через

редуковану матрицю густини та ентропiю фон Неймана.

Експериментальна частина реалiзована на квантовому процесорi IBM

Eagle. Створено квантову схему, щомоделює iзiнгiвську еволюцiю, та про-

ведено вимiрювання L(t) через ймовiрнiсть P00(t). Отриманi результа-

ти узгоджуються з теоретичними передбаченнями та пiдтверджують ефе-

ктивнiсть вiдгуку Лошмiдта як iнструменту дiагностики квантових обчи-

слень.
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Iндуковане спрямоване тунелювання крiзь асиметричнi потенцiальнi

бар’єри в одновимiрнiй моделi Фермi-Габбарда

С.С. Лiтвiнова
a
, А.Г. Сотнiков

a ,b

a
Харкiвський нацiональний унiверситет iм. В.Н. Каразiна,

Навчально-науковий iнститут «Фiзико-технiчний факультет»,

майдан Свободи, 4, 61022 Харкiв, Україна,

litvinova2022tya11 student.karazin.ua

b
Нацiональний науковий центр «Харкiвський фiзико-технiчний

iнститут», Iнститут теоретичної фiзики iм. О.I. Ахiєзера,

вул. Академiчна, 1, 61108 Харкiв, Україна,

a_sotnikov kipt.kharkov.ua

Мидослiджуємо тунельну динамiку взаємодiйнихфермi-газiв за наяв-

ностi несиметричних зовнiшнiх потенцiалiв, якi можуть бути реалiзованi

в експериментах з ультрахолодними атомами в оптичних ґратках. Такi си-

стеми дозволяють моделювати ефекти, що характернi для конденсованих

середовищ, у лабораторних умовах з надзвичайно високим рiвнем кон-

тролю.

На противагу вiдомим ефектам для невзаємодiйних квантових систем,

у нашому дослiдженнi показано, що наявнiсть мiжчастинкової взаємодiї

призводить допорушення симетрiї тунелювання та суттєво змiнює транс-

портнi властивостi системи. Вiдтворено й пiдтверджено результати попе-

реднiх робiт щодо залежностi тунельної поведiнки вiд початкових спiно-

вих конфiгурацiй, а також розширено дослiдження ефектiв резонансного

захоплення та резонансного тунелювання [1].

Окрему увагу придiлено вивченню акумульованих струмiв. Показа-

но, що за наявностi асиметричного потенцiалу частинки з рiзними спiна-

ми можуть рухатись у протилежних напрямках. Отриманi результати не

лише розширюють уявлення про тунельнi процеси в багаточастинкових

квантових системах, але йможуть бути використанi прирозробцi наноро-

змiрнихприладiв iз дiодоподiбнимихарактеристиками та спiн-залежними

транспортними властивостями.

Автори висловлюють подяку за пiдтримку Нацiонального фонду до-

слiджень України за конкурсом «Передова наука в Українi» (2024-2026 рр.),

проєкт № 0124U004372.

[1] E. Bilokon, V. Bilokon et al., Commun. Phys. 8, 259 (2025).
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Магнетотермодинамiка антиферомагнiтної моделi Гайзенберга на

ґратцi Тасакi в зовнiшньому магнiтному полi

М. Паримуда

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

mparymuda icmp.lviv.ua

Геометрична фрустрацiя виникає, коли сусiднi обмiннi взаємодiї не-

можливо задовольнити одночасно, унаслiдок цього формується сильно

виродженi основнi стани i спостерiгається нетипова низькотемператур-

на поведiнка. Трикутна ґратка є одна з вiдомих прикладiв фрустрованої

геометрiї й слугує еталоном для дослiдження екзотичних магнiтних фаз,

зокрема квантових спiнових рiдин. Особливо цiкавим випадком є декоро-

вана ґратка Тасакi, яку отримують шляхом "декорування"одновимiрного

ланцюга додатковим вузлом на кожному зв’язку, утворюючи систему ку-

тоспiльних трикутникiв.

Ми розглядаємо антиферомагнiтну модель Гайзенберґа зi спiном S =

1/2 на ґратцi Тасакi в однорiдному зовнiшньому полi h. Основну увагу

придiлено окiлу поля насичення h = 0.99hsat i h = 1.01hsat . Аналiтичним

методом Бакстера "жорсткi квадрати"ми виводимо компактнi вирази для

ключових термодинамiчних величин як функцiй температури T i поля h.

Для перевiрки аналiтичного методу ми виконали числову точну дiа-

гоналiзацiю для малих та великих розмiрiв ґратки Тасакi. Отриманi чи-

сельнi магнетоермодинамiчнi кривi добре узгоджуються з аналiтичними

передбаченнями в низькотемпературному дiапазонi, що пiдтверджує ко-

ректнiсть i узгодженiсть аналiтичної теорiї при низьких температурах.

ЦедослiдженняпрофiнансованоНацiональнимфондом дослiдженьУкра-

їни (2023.03/0063, Фрустрованi квантовi магнетики за рiзних зовнiшнiх

умов).
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Поздовжнiй ефект Джозефсона в двошарових системах з

електрон-дiрковим спарюванням

О.М. Константинов, С.I. Шевченко

Фiзико-технiчний iнститут низьких температур iм. Б.I. Вєркiна НАН

України, пр-т Науки, 47, 61103 Харкiв, Україна,

akonstantinov ilt.kharkov.ua

В роботi вивчено проблему бездисипативних поздовжнiх струмових

станiв у двошарових системах зi спарюваннямпросторовороздiлених еле-

ктронiв та дiрок за наявностi потенцiйного бар’єру, що подiляє систему на

двi макросистеми (праву та лiву) [1]. Показано, що характер залежностi

поздовжнього струму вiд матричних елементiв тунелювання через бар’єр

значною мiрою визначається ступенем розрiдженостi системи.

Для систем високої густини, в яких розмiр електрон-дiркових пар на-

багато перевищує середню вiдстань мiж парами, струм пропорцiйний до-

бутку матричних елементiв тунелювання через бар’єр в електронному та

дiрковомушарах. Це, зокрема, означає, що для виникнення поздовжнього

ефекту Джозефсона в двошаровiй електрон-дiрковiй системi високої гу-

стини потрiбна наявнiсть слабкого зв’язку в обох шарах. Даний результат

отримано двома методами: методом тунельного гамiльтонiана та методом

t-подання.

У системах низької густини струм пропорцiйний середньому гармо-

нiйному матричних елементiв тунелювання. Цей результат означає, що

навiть за вiдсутностi бар’єра в одному з шарiв поздовжнiй ефект Джозе-

фсона буде мати мiсце завдяки сильному зв’язку компонент пари. У ви-

падку, коли потенцiйнi бар’єри в електронному та дiрковому шарах вiдда-

ленi на вiдстань, що значно перевищує довжину когерентностi, фаза па-

раметра порядку зазнає стрибка на кожному з бар’єрiв, що вiдповiдатиме

двом послiдовним джозефсонiвським контактам.

Отриманi результати демонструють, що у двошарових системах зi спа-

рюванням просторово роздiлених електронiв та дiрок через поперечний

до шарiв потенцiйний бар’єр можуть протiкати недисипативнi поздовжнi

електричнi струми.

[1] S.I. Shevchenko, O.M. Konstantynov, LowTemp. Phys., 51, 1245–1255 (2025)
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Моделювання реакцiйно-дифузiйних процесiв у структурно

неоднорiдних середовищах методом Монте-Карло

Д. Шаповал
a ,b

, В. Блавацька
a ,b

, М. Дудка
a ,b , c

a
Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

b
Спiвпраця L4

& Докторський коледж iз статистичної фiзики складних

систем, Ляйпцiґ-Лотарингiя-Львiв-Ковентрi, Європа

c
Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка»,

вул. Степана Бандери, 12, 79013 Львiв, Україна

Дослiджується задача виживання частинок-мiшеней B у середовищi з

рухомими частинками-пастками A, якi можуть або анiгiлювати, або ко-

агулювати мiж собою [1–3]. Середовище моделюється двовимiрною ґра-

ткою iз випадковими “замороженими” дефекти, якi можуть блокувати рух

частинок.

За допомогою моделювання методомМонте-Карло показано, що сере-

дня густина частинок B спадає повiльнiше та досягає ненульового грани-

чного значення у присутностi структурного безладу порiвняно з “чистою”

ґраткою. Через можливу iзоляцiю частинок дефектами аналiзуються пер-

коляцiйнi кластери вiльних вузлiв, доступних для руху A та B. За допо-

могою алгоритму Гошена–Копельмана визначено перколяцiйну структу-

ру, обчислено її фрактальну вимiрнiсть i дослiджено вплив дефектiв на

динамiку частинок-мiшеней B.

Додатковопротестовано два типионовлення динамiкичастинок– син-

хронний та асинхроннийрежими [4].Першийєбiльшобчислювально ефе-

ктивним, але модельним за своєю природою, тодi як другий вiдтворює

стохастичний характер руху частинок у реальних системах, проте вимагає

бiльших обчислювальних ресурсiв.

[1] B. Vollmayr-Lee, J. Hanson et al., J. Phys. A:Math. Theor., 51, 034002 (2018);

ibid. 53, 179501 (2020).

[2] J. Hellerick, R. Rhoades, B. Vollmayr-Lee, Phys. Rev. E, 101, 042112 (2020).

[3] D. Shapoval, V. Blavatska, M. Dudka, J. Phys. A: Math. Theor., 55, 455002

(2022).

[4] B. Schönfisch, A. de Roos, Biosystems, 51, 123 (1999);

J. A. Miszczak, Phys. Scr., 98, 115210 (2023).
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Термодинамiчнi властивостi двовимiрних гексагональних структур на

прикладi графену та сiлiцену

Д. Мельников, О. Пономарьов, С. Пономарьова, Ю. Коваль,

С. Кедровський

Iнститут металофiзики iм. Г.В. Курдюмова НАН України,

бул. Академiка Вернадського, 36, 03142 Київ, Україна,

densmailet gmail.com, oponomarov imp.kiev.ua

В рамках гармонiйного наближення дослiджено основнi термодинамi-

чнi характеристики двовимiрних гексагональних структур, таких як гра-

фен та силiцен. Розрахунки виконанi за допомогою мiжатомних силових

сталих отриманих як за допомогою класичних багаточастинкових потен-

цiалiв, таких як потенцiал Терзофа та LCBOPII, i також за допомогою по-

тенцiалiв, отриманих шляхом машинного навчання.

Вiдомо, що за нормальних умов основний вклад у вiльну енергiю вно-

сить саме фононна пiдсистема, тож оцiнка саме вiбрацiйної складової тер-

модинамiчних характеристик являє собою важливу задачу, що має при-

кладне значення. Складнощi детектування акустичних фононiв поблизу

центру зони Брiлюена, залежнiсть результатiв DFT розрахункiв вiд кiль-

костi атомiв у гратцi а також залежнiсть деяких результатiв вiд значень

мiжатомних силових сталих чи їх виду призводить до актуалiзацiї засто-

сування класичних аналiтичнихмоделей для верифiкацiї чи передбачення

макрохарактеристих моноатомних плiвок.

Отриманi результати показують спiвпадiння з першопринципними

оцiнками i також дозволяють розширити аналiтичну модель на квазi-

гармонiйне наближення.
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Аналiтичне дослiдження двоспiнової заплутаностi, створеної рiзними

типами бозонових середовищ

А.I. Сметана, А.Р. Кузьмак

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна, andriysmetana00 gmail.com,

andrijkuzmak gmail.com

Внаслiдок стрiмкого розвитку дослiджень у галузi квантової фiзики та

квантової iнформацiї протягом останнiх десятилiть зросла потреба у ви-

вченнi фiзичних моделей, якi можуть ефективно реалiзувати квантовi об-

числення. Однiєю з таких моделей є система двох спiнiв, якi взаємодiють

мiж собою через навколишнє середовище.

У цiй роботi розглядається часова еволюцiя системи двох спiнiв, що

взаємодiють мiж собою через бозонну ванну. Спочатку записується га-

мiльтонiан системи, що складається з трьох членiв, де перший, другий i

третiй члени вiдповiдають системi, середовищу та взаємодiї мiж системою

i середовищем (у цьому конкретному випадку середовище є бозонним).

Пiсля отримання матрицi щiльностi обчислюється негативнiсть, яка

служитьмiрою заплутаностi системи. Виводяться аналiтичнiформулидля

власних значень, серед яких тiльки одне виявилося вiд’ємним. Отже, не-

гативнiсть визначається абсолютним значенням цього власного значення.

Вiдповiднi графiки негативностi будуються як функцiя часу, демонструю-

чи вплив навколишнього середовища на заплутанiсть системи в залежно-

стi вiд даних параметрiв.
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