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4. ОПИС ПРОЄКТУ 
 

4.1. Мета Проєкту (до 200 знаків) 

Отримання нових багатофункціональних органічно-неорганічних матеріалів на основі 

перовскітів і фероїків та аналіз першопринципних методів дослідження їхньої структури і 

фізичних властивостей. 
 

4.2. Основні завдання Проєкту (до 400 знаків) 

Визначення параметрів електронного спектра фероїків, їхніх оптичних функцій та 

сцинтиляційних параметрів перовскітів. Дослідження структури, послідовності фаз і базових 

властивостей досліджуваних фероїків і перовскітів. Оцінка узгодження результатів 

комп’ютерного моделювання з експериментальними даними щодо магнітних властивостей і 

магнітоелектричних взаємодій та природи різних типів впорядкування у досліджуваних фероїках.  
 

4.3. Детальний зміст Проєкту: 

- Сучасний стан проблеми  (до 400 знаків) 

Проєкт спрямований на вивчення магнітоелектричних (МЕ), фотовольтаїчних (ФВ) і 

сцинтиляційних властивостей ацентричних сполук і на розширення переліку відомих 

мультифероїків і ФВ матеріалів. Фероїки з органічним катіоном у цьому відношенні є 

перспективними матеріалами, оскільки містять у своїй структурі комплекси іонів перехідних 

металів, які можуть відповідати за ефекти магнітного впорядкування. 
 

- Новизна Проєкту (до 400 знаків) 

Новизна проєкту полягає у тому, що вибрані для досліджень фероїки і перовскіти поєднують 

дуже різнорідні і привабливі властивості, наприклад МЕ та ФВ ефект або ФВ і сцинтиляційні 

властивості, що передбачає їхнє багатофункціональне застосування. Важливою особливістю 

проекту є комплексне дослідження згаданих матеріалів із застосуванням експериментальних 

методів та комп’ютерного моделювання. 
 

- Методологія дослідження (до 400 знаків) 

Структуру кристалів визначали рентгенівським дифрактометром “STOE Stady”. Магнітні 

властивості досліджували SQUID магнетометром, а електрофізичні – з використанням 

комп’ютеризованої установки на основі RLC-метра і прецизійного електрометра. Для розрахунку 

параметрів структурних і електронних властивостей матеріалів використали комп’ютерне 

моделювання у рамках теорії функціоналу густини. 

 

5. ОТРИМАНІ НАУКОВІ АБО НАУКОВО-ТЕХНІЧНІ РЕЗУЛЬТАТИ (до 2 сторінок) в 

поточному році/ в рамках реалізації Проєкту, зокрема: 
 

5.1. Опис наукових або науково-технічних результатів, отриманих в рамках виконання 

Проєкту (із зазначенням їх якісних та кількісних (технічних) характеристик) 

Методом АСМ показано, що кристали (CH3)2CHNH3]4Cd3Cl10 (IPACC) володіють 

сегнетоеластоелектричною доменною структурою, подібною до тієї, яку спостерігали у цих же 

кристалах, легованих міддю (IPACCC). Водночас, кристали ІРАССС істотно поглинають у світло 

у видимій ділянці спектра, що може бути важливим для спостереження фотовольтаїчного ефекту. 

Проведено першопринципні дослідження структурних, пружних, вібраційних, електронних 

та оптичних властивостей кубічної, тетрагональної та орторомбічної фази перовскітів CsPbBr3 та 



CH3NH3PbBr3 з використанням різних наближень для обмінно-кореляційного потенціалу, 

зокрема, з врахування впливу спін-орбітальної взаємодії. На їхній основі отримано спектри КРС 

та ІЧ-поглинання досліджуваних перовскітів. Проаналізовано моди нормальних коливань. 

Встановлено, що ці кристали є напівпровідниками з прямими забороненими зонами в усіх фазах. 

Отримані значення ширини забороненої зони для усіх фаз добре корелюють з нашими 

експериментальними результатами щодо положення екситонних піків. Найкраще узгодження з 

експериментом досягнуто при використанні наближення GGA (PBEsol)+U. Проведений аналіз 

вказує на широкий температурний діапазон можливого застосування досліджуваних перовскітів 

в елементах сонячних батарей і сцинтиляційних детекторах іонізаційного випромінювання. 

Рентгеноструктурним методом підтверджено хімічний склад кристалів [(CH3)3NH] 

MnC13×2H2O (TrMAMnCl) і уточнені параметри гратки. Підтверджено існуванням 

антиферомагнітного (АФМ) впорядкування нижче від температури Нееля TN = 0,98 K. Широкий 

максимум на температурній залежності намагнічення при T = 2,5 K зумовлений проявом 

екстенсивних взаємодій ближнього порядку. Показано, що TrMAMnCl є одновимірним 

антиферомагнетиком з прихованим нахилом спінів вздовж осі b, а його магнітні властивості 

зумовлені присутністю одновимірних лінійних ланцюгів комплексів метал-хлорид зі слабким 

АФМ зв’язком як вздовж ланцюгів, так і між ними. Методом DFT+U проведено моделювання 

структури та досліджено електронні та магнітні властивості сполуки TrMAMnCl. Для 

адекватного опису спін-поляризованого електронного спектру та оцінки обмінної взаємодії 

здійснено підбір параметра Габбарда U. Розрахунки енергії основного стану для всіх варіантів 

магнітного впорядкування показали, що найбільш енергетично вигідним є АФМ стан з 

впорядкуванням спінів, що відповідає AFM-C-типу з внутрішньоланцюговою і міжланцюговою 

обмінною взаємодією, що підтверджує експериментальні дані. Обчислене на основі параметра 

обмінної взаємодії значення температури Нееля (TN = 0,99 K) відповідає експериментальному. 

Встановлено існування сегнетоелектричної (СЕ) фази у кристалах (N(C2H5)4)2CoCl2Br2 

(TEACCB-2) при Т2<232 К. Наявність аномалії оберненої магнітної сприйнятливості при Т2 

підтверджує як феромагнітні взаємодії в околі цієї точки, так і спонтанний магнітоелектричний 

(МЕ) ефект в одночасно невласній СЕ та парамагнітній фазі. Це свідчить про взаємозв’язок СЕ 

впорядкування з магнітною взаємодією між іонами Co
2+

. Розрахунки повної енергії для TEACCB-

2 показали, що енергетично найвигіднішим є парамагнітний стан. Для нього розраховано спін-

поляризовані зонно-енергетичну структуру та розподіли парціальної густини станів. Отримані 

дані узгоджуються з енергіями усіх переходів, які спостерігали у спектрах поглинання. Проведені 

розрахунки тензорів ефективного заряду Борна та на його основі оцінено значення спонтанної 

поляризації, які корелюють з даними експерименту. На основі розгляду впливу електричного 

поля на магнітні моменти іонів Co
2+

 та гібридизацію їхніх 3d-орбіталей з p-орбіталями галогенів, 

обчислено складові тензора МЕ взаємодії. Зміна магнітних моментів іонів Co
2+

 вздовж напряму 

прикладеного електричного поля вказує на можливість реалізації контролю намагніченості у цих 

сполуках. Підтверджено, що кристал (NH4)2CuCl4×2Н2О є магнітним мультифероїком, оскільки 

володіє феромагнітною фазою за Т<0,7 К і сегнетоеластоелектричною фазою за Т<200,5 К.  

В рамках наближення GGA+U проведено розрахунки спін-поляризованої електронної 

структури, повної та парціальних густин станів і оптичних функцій фероїків типу перовскітів 

(CnH2n+1NH3)2CuCl4 (n = 1-3). Вершина валентної зони побудована октаедричними комплексами 

CuCl4, а дно зони провідності формують s-p стани алкільних груп. Розраховані спектри 

поглинання вказаних сполук підтверджують, що максимуми в спектрах оптичних функцій в 

області до 4 еВ є смугами перенесення заряду, пов’язаними з переходами p-Cl →d-Cu. Смуги 

малої інтенсивності в області 700–900 нм пов’язані з d-d переходами в іоні Cu
2+

. Результати 

розрахунків магнітних властивостей показують залежність магнітної обмінної взаємодії від 

параметра Габбарда U, внутрішньошарові магнітні взаємодії пов’язані з впливом ефекту Яна-

Теллера на деформації октаедрів CuCl6. Слабкий внесок від взаємодії наступного найближчого 

сусіда приводить до домінування суперобмінної взаємодії всередині шарів. 

Продемонстровано успішне створення парамагнітного порядку у діамагнітному кристалі 

DMAGaS шляхом ізоморфного заміщення галію хромом. Показано, що кристал 

DMAGa0.935Cr0.065S володіє значним магнітодіелектричним ефектом. Відносна зміна 

діелектричної проникності у вузькому околі точки Кюрі виявилась вищою від відповідної для  



 




