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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 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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XXIII Всеукраїнська школа-семiнар молодих вчених — 2023

Четвер, 26 жовтня 2023 р.

Ранковi засiдання 09:50 – 13:10

09:50 – 10:00 ТАРАСМИХАЙЛОВИЧ БРИК
Вiтальне слово вiд органiзаторiв

IФКС НАН України, Львiв

Засiдання I

Головує I.М. МРИГЛОД

10:00 – 10:15 ОЛЬГАМАЗУР
Стохастична теорiя формування доменної структури в

одновiсних сегнетоелектриках

Technical University of Liberec, Liberec, Chech Republic

10:15 – 10:30 ПЕТРО САРКАНИЧ
Спiновi моделi для опису колективного прийняття

рiшень

IФКС НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

10:30 – 10:45 ОКСАНА ДОБУШ
Термодинамiчнi коефiцiєнти неперервної системи

взаємодiючих частинок

IФКС НАН України, Львiв

10:45 – 11:00 МАР’ЯНА КРАСНИЦЬКА
Модель Поттса з невидимими станами: огляд

IФКС НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

11:00 – 11:20 Перерва
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26–27 жовтня 2023 р., Львiв

Четвер, 26 жовтня 2023 р.

Ранковi засiдання 09:50 – 13:10

Засiдання II

Головує В.В. IГНАТЮК

11:20 – 12:10 Запрошена лекцiя

JOZEF STRECKA
Emergent Ising criticality in Ising-Heisenberg and

Heisenberg two-dimensional frustrated spin lattices in a

magnetic field

Pavol Jozef Šafárik University, Košice, Slovak Republic

12:10 – 12:25 ТАРАС ГУТАК
Теплоємнiсть спiн–S антиферомагнiтної моделi

Гайзенберга на гратцi кагоме

IФКС НАН України, Львiв

12:25 – 12:40 ОЛЕСЯ КРУПНIЦЬКА
Нелiнiйний вiдгук моделi Кiтаєва при скiнченних

температурах

Technische Universitat Braunschweig, Braunschweig, Germany

IФКС НАН України, Львiв

12:40 – 12:55 ОЛЬГА БАГРОВА
Топологiчнi явища в фотонному аналозi графена

Institute for Basic Science, Daejeon, Korea

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

12:55 – 13:10 ЮЛIАН ГОНЧАР
Модель Iзiнґа над верхньою критичною вимiрнiстю

IФКС НАН України, Львiв

Coventry University, Coventry, UK

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

13:10 – 14:20 Обiдня перерва
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Четвер, 27 жовтня 2023 р.

Вечiрнi засiдання 14:20 – 15:40

Засiдання III

Головує Т.М. ПАЦАГАН

14:20 – 15:10 Запрошена лекцiя

ТИМОФIЙЮРIЙОВИЧ НIКОЛАЄНКО
Машинне навчання на базi нейромереж i фiзика: у

пошуках точок дотику

КНУ iм. Т. Шевченка, Київ

15:10 – 15:25 IЛЛЯ-МИКОЛА IЛЕНКОВ
Дослiдження динамiчних характеристик водневого

флюїду в областi переходу вiд молекулярного до

атомарного стану

IФКС НАН України, Львiв

15:25 – 15:40 ТАРАС ДЕМЧУК
Особливостi пропагаторних та релаксацiйних

колективних мод розплаву Fe за екстремальних умов

IФКС НАН України, Львiв

Засiдання семiнару ОБРIЇ НАУКИ

17:30 – 19:00 REINHARD FOLK
Richard Kirwan – A European Scientist in Times of War

Johannes Kepler Universität, Linz, Austria
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26–27 жовтня 2023 р., Львiв

П’ятниця, 27 жовтня 2023 р.

Ранковi засiдання 9:10 – 12:55

Засiдання IV

Головує О.В. ВЕЛИЧКО

09:10 – 10:00 Запрошена лекцiя

АНДРIЙ РОМАНОВИЧ КУЗЬМАК
Еволюцiя заплутаностi ромбiчного спiнового кластера

ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:00 – 10:15 ОЛЬГА IЛЬЇНСЬКА
Теорiя роботи детектора мiкрохвильових фотонiв,

заснованого на потоковому кубiтi

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

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

10:15 – 10:30 ПЕТРО САПРIЯНЧУК
Обчислення узгодженостi двокубiтних квантових

станiв на квантовому комп’ютерi

ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:30 – 10:45 ТЕТЯНА БУБОН
Колективна динамiка молекул води iон-гiдратної

оболонки подвiйної спiралi ДНК

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

International Centre for Theoretical Physics, Trieste, Italy

10:45 – 11:00 ДМИТРО ЯРЕМЧУК
Вплив структури на макроскопiчнi властивостi: щiтка

ПНIПАМ

IФКС НАН України, Львiв

11:00 – 11:20 Перерва
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П’ятниця, 27 жовтня 2023 р.

Ранковi засiдання 9:10 – 12:55

Засiдання V

Головує Р.В. РОМАНIК

11:20 – 12:10 Запрошена лекцiя

МАКСИМ ЛЕОНIДОВИЧ ДУДКА
Таємнi Високi українськi школи у Львовi (1921-1925)

IФКС НАН України, Львiв

12:10 – 12:25 ОСТАП КАЛЮЖНИЙ
Властивостi скейлiнгу термочутливого полiмерного

PNIPAM ланцюжка на основi мезоскопiчного

комп’ютерного моделювання

IФКС НАН України, Львiв

12:25 – 12:40 РОМАН СКОРОХОД
Розрахунки визначальних кiлькiсних характеристик

радiацiйно-iндукованої сегрегацiї в сплавах

Fe-20Cr-8Ni за рiзних умов опромiнення

IПФ НАН України, Суми

12:40 – 12:55 ДМИТРОШАПОВАЛ
Монте-Карло дослiдження двосортних

реакцiйно-дифузiйних систем з безладом

IФКС НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

12:55 – 14:00 Обiдня перерва. Засiдання комiсiї

14:00 – 14:30 Пiдбиття пiдсумкiв. Нагородження переможцiв.
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Четвер, 26 жовтня Д 1

Стохастична теорiя формування доменної структури в одновiсних

сегнетоелектриках

О. Мазур

Технiчний унiверситет Лiберця, вул. Галькова, 917, 41617 Лiберець, Чеська

Республiка

o.yu.mazur gmail.com

Фiзичнi властивостi сегнетоелектричнихматерiалiв визначаються ста-

ном їхньої доменної структури. Розумiння механiзмiв формування, зро-

стання й упорядкування доменiв вiдкриває можливостi виробництва ма-

терiалiв iз заданими властивостями.

На основi феноменологiчної тореї Ландау-Гiнзбурга-Девонширафазо-

вих переходiв другого роду було створено стохастичну модель для опи-

су процесу впорядкування доменiв в одновiсних сегнетоелектриках пiсля

швидкого охолодження з параелектричної фази в сегнетоелектричну. Бу-

ло вивчено вплив полiв деполяризацiї на формування моно- i полiдомен-

них структур. Встановленобiфуркацiйнуповедiнку еволюцiї середньої по-

ляризацiї та її диперсiї. Визначено залежнi вiд температури величини еле-

ктричного поля, що роздiляють областi моно- i полiдоменного впорядку-

вання i можуть бути охарактеризованi, як коерцитивнi поля.

Було отримано аналiтичнi вирази для кореляцiйної довжини, поздов-

жньої та поперечної кореляцiйної функцiї, якi показали хорошу згоду з

вiдомими експериментальнимиданими. Було отриманоповнийнабiр ана-

лiтичних виразiв для залежних вiд часу коефiцiєнтiв двоточкової кореля-

цiйної функцiї мiж усiма випадковими змiнними. Вони становлять осо-

бливий практичний iнтерес пiд час аналiзу нелiнiйних явищ iз просто-

ровою дисперсiєю, зокрема, пiд час генерацiї другої гармонiки оптичного

випромiнювання та розсiювання.
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Д 2 Четвер, 26 жовтня

Спiновi моделi для опису колективного прийняття рiшень

П. Сарканич
a ,b

, Ю. Головач
a ,b , e , f

, М. Красницька
a ,b

, П. Романчук
c ,d

,

Ю. Севiнчан
c ,d

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
Institute for Theoretical Biology, Department of Biology, Humboldt Universität

zu Berlin, 10099 Berlin, Germany

d
Research Cluster of Excellence “Science of Intelligence 10587 Berlin, Germany

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

5FB, United Kingdom

f
Complexity Science Hub Vienna, 1080 Vienna, Austria

У нещодавнiй роботi [1] було запропоновано феноменологiчну модель

колективного прийняття рiшень, яка бере до уваги iндивiдуальнi упере-

дження кожного взаємодiючого агента. Ми запропонували [2] двi мiкро-

скопiчнi спiновi моделi на основi моделi Iзiнга, якi вводять упередження

у рiзний спосiб, i знайшли їх точний розв’язок на повному графi. В пер-

шiй моделi упередження входить множником у доданок, що вiдповiдає за

взаємодiю у гамiльтонiанi. Ця модель є еквiвалентною до моделi у зовнi-

шньому магнiтному полi. I, як наслiдок, у нiй не спостерiгаються фазо-

вi переходи. Друга модель є моделлю iз локальним самоузгодженим по-

лем i має значно башатшу фазову дiаграму. Ми детальнiше зупинимося на

трьох часткових випадках:

• конкуренцiя двох спiвмiрних груп;

• формування консенсусу в популяцiї iз сильною меншiстю i слабкою

бiльшiстю;

• двi протиборчi групи iз стiйким упередженням.

[1] A.T. Hartnett, et al., Phys. Rev. Lett. 116, 038701 (2016).

[2] P. Sarkanych, et al., Physical Biology 20(4), 045005 (2023).
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Четвер, 26 жовтня Д 3

Термодинамiчнi коефiцiєнти неперервної системи взаємодiючих

частинок

О.А. Добуш, М.П. Козловський

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

oksana.dobush8 gmail.com

У цiй роботi ми продовжуємо дослiджувати властивостi моделi непе-

рервної системи частинок iз парною взаємодiєю типу Кюрi-Вейса, яка мi-

стить вiдштовхувальну i притягальну частини. Ця модель слугує мiкро-

скопiчним аналогом наближення середнього поля для неперервних си-

стем. Крiм того, вона має точний розв’язок в формалiзмi великого канонi-

чного ансамблю [1], а також їй притаманна послiдовнiсть фазових перехо-

дiв першого роду при температурах нижче критичної Tc . На основi точно-

го рiвняння стану дослiджуваної системи ми розрахували набiр її термо-

динамiчних коефiцiєнтiв (зокрема, iзотермiчну стисливiсть, теплове роз-

ширення, термiчний коефiцiєнт тиску, iзобарну та iзохорну теплоємностi

тощо) та дослiдили їхню поведiнку в широкiй областi густин i температур

нижче критичної точки.

[1] Kozlovskii M.P., Dobush O.A., J. Mol. Liq. 353, 118843 (2022).
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Д 4 Четвер, 26 жовтня

Модель Поттса з невидимими станами: огляд

М. Красницька
a ,b

, П. Сарканич
a ,b

, Б. Берш
a ,b , c

, Ю. Головач
a ,b ,d , e

,

Р. Кенна
b ,d

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
Laboratoire de Physique et Chimie Théoriques, Université de Lorraine - CNRS,

UMR 7019б Nancy, France

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

5FB, United Kingdom

e
Complexity Science Hub Vienna, 1080 Vienna, Austria

Модель Поттса з невидимими станами була запропонована для по-

яснення розбiжностей мiж теоретичними прогнозами та експеримен-

тальними спостереженнямифазових переходiв у системах, де симетрiя Zq
спонтанно порушується. Вона вiдрiзняється вiд звичайної q-станової мо-

делi Поттса тим, що кожен спiн, окрiм звичайних q видимих станiв, також

може перебувати в будь-якому з r так званих невидимих станiв. Спiни в

невидимому станi не взаємодiють зi своїми сусiдами, але вони дають вклад

в ентропiю системи. Як наслiдок, збiльшення r може призвести до змiни

фазового переходу вiд другого до першого роду. Невидимi стани, як вони

сформульованi в статистичнiй фiзицi, мають свої аналоги в iнших дiлян-

ках науки. У теорiї iгор аналогiєю невидимих станiв є «нейтральнi страте-

гiї», що забезпечують нульовi виграшi незалежно вiд ходу гравця. Iншим

прикладом є «невидимi флуктуацiї», якi були введенi для вирiшення задач

оптимiзацiї.

Бiльш детальну iнформацiюможна знайти в нашому оглядi цiєї моделi [2].

[1] R. Tamura, S. Tanaka, and N. Kawashima., Prog. Theor. Phys. 124, 381 (2010).

[2]M. Krasnytska, P. Sarkanych, B. Berche, Yu.Holovatch, R. Kenna.,Eur. Journ.

Phys. ST 232, 1681-1691 (2023).
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Теплоємнiсть спiн–S антиферомагнiтної моделi Гайзенберга на гратцi

кагоме

Т. Гутак

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

Антиферомагнiтна модель Гайзенберга на гратцi кагоме вже протягом

бiльш нiж трьох десятилiть є теоретичним майданчиком для дослiджен-

ня геометричної фрустрацiї [1]. Попри значний прогрес в розумiннi мо-

делi, деякi питання досi остаточно не вирiшенi. Однiєю з таких проблем

є низькотемпературна особливiсть теплоємностi моделi iз спiном S = 1/2.

Результати точної дiагоналiзацiї для скiнченних систем свiдчать про на-

явнiсть додаткового низькотемпературного плеча в профiлi теплоємностi

[2]. Однак поведiнка теплоємностi iз ростом значення спiну S не дослiдже-

на.

Ми розглянемо спiн–S антиферомагнiтну модель Гайзенберга на гра-

тцi кагоме використовуючи високотемпературнi розвинення 11-го поряд-

ку [3]. Теплоємнiсть на всьому температурному iнтервалi обчислимо ме-

тодом ентропiї [4] (iнтерполяцiя мiж високими i низькими температура-

ми iз використанням правил сум для енергiї i ентропiї). Для покращення

iнтерполяцiйної процедури використаємо вiдомi значення енергiї основ-

ного стану [5].

Робота виконана разом iзОлегомДержком (IФКС), ТарасомКрохмаль-

ським (IФКС) i Йоганнесом Рiхтером (Унiверситет Магдебурга).

[1] A. M. Läuchli, J. Sudan, and R. Moessner, Phys. Rev. B 100, 155142 (2019).

[2] J. Schnack, J. Schulenburg, and J. Richter, Phys. Rev. B 98, 094423 (2018).

[3] A. Lohmann, H.-J. Schmidt, and J. Richter, Phys. Rev. B 89, 014415 (2014).

[4] B. Bernu and C. Lhuillier, Phys. Rev. Lett. 114, 057201 (2015).

[5] O. Götze, D. J. J. Farnell, R. F. Bishop, P. H. Y. Li, and J. Richter, Phys. Rev. B

84, 224428 (2011).
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Нелiнiйний вiдгук моделi Кiтаєва при скiнченних температурах

О. Крупнiцька
a ,b

, В. Бренiг
a

a
Institut für Theoretische Physik, Technische Universität Braunschweig, 38106

Braunschweig, Germany,

b
Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

olesia.krupnitska tu-braunschweig.de

Нелiнiйна спектроскопiя є одним з важливих методiв вивчення еле-

ментарних збуджень квантових магнетикiв [1]. Мотивуючись результата-

ми нещодавньої роботи [2], в даному дослiдженнi вивчається нелiнiйний

вiдгук шестикутної моделi Кiтаєва [2], зумовлений зовнiшнiми електри-

чнимиполями.Основним станомцiєї фрустрованої моделi є квантова спi-

нова рiдина, тодi як елементарнi дробовi збудження складаються з рухо-

мих фермiонiвМайорана iZ2 статичних вiзонiв. Розраховано функцiї вiд-

гуку другого порядку (сприйнятливостi) при скiнченних температурах з

допомогою методу рiвняння руху. Показано, що нелiнiйний вiдгук при

скiнченних температурах дозволяє дослiджувати характернi особливостi

цих обох типiв квазiчастинок [4].

[1] R. W. Boyd, Nonlinear Optics (3rd ed.), Orlando: Academic Press (2008).

[2] M. Kanega, T. N. Ikeda, and M. Sato, Phys. Rev. Research 3, L032024 (2021).

[3] A. Kitaev, Ann. Phys. 321, 2 (2006).

[4] O. Krupnitska and W. Brenig, Phys. Rev. B 108, 075120 (2023).
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Топологiчнi явища в фотонному аналозi графена

О.М. Багрова
a ,b

, С.В. Коняхiн
a

a
Центр теоретичної фiзики складних систем, Iнститут

фундаментальних наук, Експо-ро 55, 34126 Теджон, Республiка Корея

olha ibs.re.kr

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

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

Топологiчна фотонiка знаходиться в авангардi тем сучасної фiзики.

Бiльш того, ексiтон-поляритони (поляритони) займають особливе мiсце

серед фотонних платформ завдяки наявностi внутрiшньої нелiнiйностi та

можливостi керування профiлем хвильової функцiї. З iншого боку, осо-

бливостi зонної структури решiток типу графена дозволяють реалiзува-

ти їх у галузi фотонiки. Так, iснують численнi дослiдження топологiчних i

транспортних властивостей штучно створених стiльникових решiток.

В данiй роботi ми розглядаємо поляритонний аналог графену за наяв-

ностi ефективного потенцiалу. Для того, щоб дослiдити часову еволюцiю

хвильового пакета, ми виконали чисельне моделювання з використанням

рiвняння Ґросса-Пiтаєвського в лiнiйному режимi, а також в рамках мо-

делi сильного зв’язку. Отримано та проаналiзовано оптичний аналог еле-

ктронних змiїних станiв для даної системи.
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Модель Iзiнґа над верхньою критичною вимiрнiстю

Ю. Гончар

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

Центр плинних i складних систем, Унiверситет Ковентрi, Ковентрi, CV1

5FB, Великобританiя

Спiвпраця L4
i Коледж докторантiв ”Статистична фiзика складних

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

julkohon@icmp.lviv.ua

У термодинамiчнiй границi критичний скейлiнґ для високих вимiр-

ностей системи описується теорiєю середнього поля. Перехiд до крити-

чних показникiв Ландау вiдбувається над так званою верхньою крити-

чною вимiрнiстю dc , яка визначається з критерiю Ґiнзбурґа. Для моделi

Iзiнґа верхня критична вимiрнiсть dc = 4. Втiм, для систем скiнченно-

го розмiру спостерiгається iнша картина. Нещодавнi роботи показують,

що довжина кореляцiї не обмежується фiзичним розмiром системи, як

довгий час вважалося ранiше. Замiсть цього спостерiгаються два режими

скейлiнґу - при критичних та псевдокритичних температурах. Ми демон-

струємо, що обидва режими, так званий G- та Q-скейлiнґ, проявляються

для систем з вiльними граничними умовами i порiвнюємо цi результати з

попереднiми роботами для ґраток з перiодичними граничними умовами.

Ми використовуємо числовi симуляцiї моделi Iзiнґа при d = 5, щоб про-

аналiзувати скiнченновимiрний скелiнґ намагнiченостi, сприйнятливостi,

магнiтних модФур’є-перетворень намагнiчення та нулiв статистичної су-

ми. Хоча деякi з функцiй вiдгуку приховують подвiйний скiнченовимiр-

ний скейлiнґ, точнiсть, забезпечена аналiзом нулiв Лi-Янга, дозволяє йо-

го побачити явно. Зокрема, скiнченновимiрний скейлiнґ перших нулiв у

псевдокритичнiй точцi пiдтверджує нещодавнi прогнози, що виникають

з кореляцiй, якi перевищують розмiр системи.

20



Четвер, 26 жовтня Д 9

Дослiдження динамiчних характеристик водневого флюїду в областi

переходу вiд молекулярного до атомарного стану

I.-М. Iленков
a
, Т.М. Брик

b , a
a
Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

imai icmp.lviv.ua

b
Нацiональний унiверситет «Львiвська полiтехнiка», вул. Степана

Бандери, 12, 79013 Львiв, Україна

bryk icmp.lviv.ua

Вiдомо[1], що флюїд водню за низького тиску перебуває у молекуляр-

ному станi. Пiдвищення тиску у системi спричиняє дисоцiацiю молекул

H2 на окремi атоми. За посереднього тиску (∼ 10
5
бар) та температури

(∼ 2500 К) такий процес не є незворотнiм – у системi постiйно перебуває

деяка кiлькiсть окремих атомiв водню та молекул H2, i кожен атом може

перейти з одного стану в iнший. Подальше збiльшення тиску призводить

до повної дисоцiацiї системи, що веде до її металiзацiї. Такий ефект мо-

жна спостерiгати в моделюваннi методом ab initio молекулярної динамiки

(AIMD). Дослiдження динамiчних властивостей флюїдiв з наявною дисо-

цiацiєю/асоцiацiєю є фактично новим напрямком, що потребує компле-

ксного пiдходу як з точки зору теорiї, так i першопринципного моделюва-

ння.

Ми проводили дослiдження системи, що складалась з 500-та молекул

H2 за температури 2500 К та дiапазону тискiв вiд 2 до 100 ГПа. Моделю-

вання виконувались за допомогою методу AIMD з використанням про-

грамного пакету VASP. Обчислення часових кореляцiйних функцiй були

проведенi на основi одержаних траєкторiй частинок, а розподiл парцiаль-

них внескiв був здiйснений за допомогою ранiше запропонованого непе-

рервного ймовiрнiсного розподiлу за вiдстанню у виглядi гiперболiчного

тангенсу. В результатi, внески вiд молекулярної та атомарної компонент

були проаналiзованi з використанням дiйсного Фур’є перетворення, що

дозволило отримати динамiчнi структурнi фактори та спектральнi роз-

подiли кореляцiйних функцiй потiк-потiк. З отриманих даних ми були в

змозi побудувати дисперсiйнi кривi для атомiв обох сортiв.

[1] J. M. McMahon, M. A. Morales, C. Pierleoni, D. M. Ceperley, The properties

of hydrogen and helium under extreme conditions, Rev. Mod. Phys. 84, 1607

(2012).

21

https://doi.org/10.1103/RevModPhys.84.1607
https://doi.org/10.1103/RevModPhys.84.1607


Д 10 Четвер, 26 жовтня

Особливостi пропагаторних та релаксацiйних колективних мод

розплаву Fe за екстремальних умов

Т. Демчук
a
, Т.М. 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

Дана робота присвячена дослiдженню внескiв флуктуацiй гiдродина-

мiчних та не-гiдродинамiчних змiнних до пропагаторних та релаксацiй-

них колективних мод розплаву Fe за умов високих тискiв та температур.

Для цього, було проведено комп’ютерне моделювання системи 16000 ато-

мiв Fe в рамках методу молекулярної динамiки, реалiзованому у пакетi

прикладних програм LAMMPS.Мiжчастинкова парна взаємодiя описува-

лась потенцiалом EAM-типу, значення параметрiв для якого взятi з [1]. На

основi даних, отриманих з комп’ютерного експерименту, було проведено

теоретичний аналiз колективної динамiки системи методом узагальнених

колективних мод на основi п’ятизмiнного термов’язкопружного базисно-

го набору динамiчних змiнних. Для оцiнки внескiв флуктуацiй гiдроди-

намiчних та не-гiдро-динамiчних змiнних до пропагаторних та релакса-

цiйних колективних мод було проведено аналiз значень компонент вла-

сних векторiв гiдродинамiчної матрицi. Для цього, було отримано матри-

цю лiнiйної трансформацiї для перетворення базисного набору динамi-

чних змiнних у ортогоналiзований базисний набiр динамiчних змiнних.

На основi нового базису було отримано нову гiдродинамiчну матрицю та

розраховано її власнi вектори. Аналiз залежностi значень компонентiв та-

ких векторiв вiд хвильового числа показав, що у гiдродинамiчнiй грани-

цi поширення поздовжнього звуку у системi вiдбувається в основному за

рахунок флуктуацiй густини та масового потоку. При цьому, зi збiльше-

нням значення хвильового числа внесок вiд флуктуацiй густини спадає,

натомiсть, внесок вiд флуктуацiй тензора напружень швидко збiльшує-

ться, набуваючи максимуму в околi значення хвильового числа головного

максимуму структурного фактора.

[1] Mendelev et al. Philosophical Magazine 83, 35 (2003).
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Теорiя роботи детектора мiкрохвильових фотонiв, заснованого на

потоковому кубiтi

О.О. Iльїнська
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a
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b
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Академiка Вернадського, 36, 03142 Київ, Україна

Ми теоретично дослiджуємо роботу детектора мiкрохвильових фото-

нiв на основi потокового кубiта. Дану задачу можна розглядати як зада-

чу про квазiчастинку у двох’ямному потенцiалi, яка має декiлька рiвнiв

енергiї. За допомогою чисельних розрахункiв (з використанням квазiкла-

сичного наближення, коли електромагнiтне поле знаходиться в когерен-

тному станi) ми отримуємо динамiку заселення рiвнiв системи, яка вiдпо-

вiдає трьом етапам циклу роботи детектора – захопленню, зчитуванню,

перезарядцi. На етапi захоплення на систему дiє зовнiшнiй мiкрохвильо-

вий сигнал, який є резонансним з локалiзованими в рiзних ямах робочи-

ми рiвнями детектора i викликає осциляцiї Рабi мiж ними. Цi осциляцiї

затухають завдяки наявностi дисипацiї (ми беремо до уваги лише енер-

гетичну релаксацiю, дефазування не впливає на якiсну картину динамi-

ки), а квазiчастинка поступово переходить на найнижчий енергетичний

рiвень. Перехiд квазiчастинки з однiєї ями до iншої викликає змiну на-

прямку струму в кiльцi (зчитування). Перезарядка здiйснюється за допо-

могою лiнiйної змiни зовнiшнього магнiтного потоку, при цьому вiдбува-

ється викривлення потенцiалу i перехiд квазiчастинки з найнижчого рiв-

ня на один з робочих. Перезарядку ми описуємо, розв’язуючи трирiвневу

задачу Ландау-Зенера-Штюкельберга-Майорани, i отримуємо залежнiсть

заселення рiвнiв вiд зовнiшнього магнiтного потоку.

Дане дослiдження спонсорується грантом NATO Science for Peace and

Security Multi-Year Project G5796 i грантомНАНУкраїни для молодих уче-

них “Мезоскопiчнi системи для квантової iнтерферометрiї та детектуван-

ня поодиноких фотонiв” (номер державної реєстрацiї 0123U103073).
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Обчислення узгодженостi двокубiтних квантових станiв на

квантовому комп’ютерi

П.В. Сапрiянчук, Х.П. Гнатенко

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка,

кафедра теоретичної фiзики iм. професора Iвана Вакарчука,

вул. Драгоманова, 12, 79005 Львiв, Україна

petro.sapriianchuk30 gmail.com

Дослiджується узгодженiсть двокубiтних квантових станiв за до-

помогою теоретичних розрахункiв та квантового програмування на

комп’ютерi IBM Lima [1]. Вивчається залежнiсть заплутаностi таких ста-

нiв вiд їх параметрiв. З цiєюметою знаходяться середнi значення спiнових

операторiв на квантовому комп’ютерi. Результати квантових обчислень

узгоджуються з теоретичними (див. Рис. 1).
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Рис. 1: Результати квантових обчислень узгодженостi стану

∣χ(θ)⟩ = cos(θ/2) ∣01⟩ + sin(θ/2) ∣10⟩ (а), та стану ∣ψ(α3)⟩ =

(∣00⟩ + ∣01⟩ + ∣10⟩ + e
iα3 ∣11⟩) /2 (б) на квантовому комп’ютерi IBM Li-

ma (позначено хрестиками) та теоретичнi (неперервна лiнiя).

[1] IBM Quantum Computing.
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Колективна динамiка молекул води iон-гiдратної оболонки подвiйної

спiралi ДНК

Тетяна Бубон
a , c

, Олексiй Здоревський
b
, Сергiй Перепелиця

a

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

вул. Метрологiчна, 14-б, 03143 Київ, Україна

b
University of Helsinki,Gustaf Hällströmin katu 2, Helsinki, FI-00014, Finland

c
Abdus Salam International Centre for Theoretical Physics, Strada Costiera, 11,

34151 Trieste, Italy

Катiони металiв та молекули води утворюють iон-гiдратну оболонку

навколо ДНК, вiдiграючи важливу роль у структурнiй органiзацiї та бiо-

логiчних процесах подвiйної спiралi. Так, детальне вивчення структури та

динамiки iон-гiдратної оболонки є необхiдним для розумiння фiзичних

механiзмiв бiологiчного функцiонування ДНК. В данiй роботi, для вивче-

ння колективних коливань молекул води iон-гiдратної оболонки був ви-

користаний теоретичний пiдхiд та метод класичної молекулярної дина-

мiки (МД). Ми окремо розглянули молекули води, що локалiзованi у рi-

зних областях подвiйної спiралi ДНК: фосфатнi групи, малий та великий

жолоби. Наша увага була зосереджена на аналiзi низькочастотного регiо-

ну коливального спектра (<300 см
−1
), де спостерiгаються мiжмолекулярнi

коливання молекул води, а також конформацiйнi коливання ДНК.

Результати розрахункiв на основi запропонованого теоретичного пiд-

ходу [1] показали, що частота трансляцiйних коливань молекул води в ма-

лому жолобi ДНК знаходиться в дiапазонi вiд 160 до 210 см
−1

в залежностi

вiд типу нуклеотиду. Подальше МД моделювання [2] виявило значнi вiд-

мiнностi у коливальнiй динамiцi молекул води гiдратної оболонки ДНК у

порiвнянi з об’ємом. Аналiзуючи коливальну густину станiв атомiв моле-

кул води навколоДНК, ми видiлилишiсть мод коливань. Результати пока-

зали, що частота коливань молекул води бiля поверхнi ДНК зсувається на

∼15–20 см
−1

у високочастотну область спектра, з найбiльшим частотним

зсувом у малому жолобi. Крiм того, взаємодiя молекул води з атомами

ДНК призводить до затухання моди симетричних розтягнень водневого

зв’язку у розрахованих нами спектрах.

[1] T.L. Bubon, S.M. Perepelytsya, Eur Phys J E 44(6), 84 (2021);

[2] T. Bubon, O. Zdorevskyi, S. Perepelytsya, Eur Biophys J 52(1), 69 (2023).
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Вплив структури на макроскопiчнi властивостi: щiтка ПНIПАМ

Д. Яремчук, О. Калюжний, Я.М. Iльницький

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

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

Термочутливiщiтки на основi молекул poly(N-isopropylacrylamide) або

(ПНIПАМ) належать до типу матерiалiв, що здатнi реагувати у корисний

спосiб на змiни зовнiшнiх умов змiною своїх властивостей. Перехiд щi-

тки вiд стану клубка при нижчiй температурi до сколапсованого при ви-

щiй є наслiдком наявностi нижньої критичної температури розчинностi

(НКТР) для молекул ПНIПАМ у водi. Така поведiнка щiток ПНIПАМ до-

зволяє використовувати їх як субстрати iз температурно контрольованою

адгезiєю для вирощування рiзних бiологiчних культур: бактерiй, водоро-

слей, живих тканин.

Одним напрямком дослiдження таких систем є виявлення механi-

зму появи НКТР та ролi перегрупування водневих зв’язкiв у системi

ПНIПАМ-вода, для чого широко застосовуються атомiстичнi симуляцiї.

Менш розробленим напрямком є виявлення мезоскопiчних механiзмiв,

щоможуть впливати на властивостi матерiалiв iз ПНIПАМ, де корисними

є огрубленi методи симуляцiй. Зокрема, з використанням методу дисипа-

тивної динамiки, ми виявили наявнiсть дiапазону густини пришпилення

щiтки, для якого спостерiгається максимальнi змiни висоти щiтки та ха-

рактеристик форми iндивiдуальних ланцюжкiв.

Напрямком який планується дослiджувати у майбутньому є мезоско-

пiчнi дослiдження субстратiв де окрiмщiткиПНIПАМє iншакомпонента,

наприклад твердi структури рiзної форми.
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Властивостi скейлiнгу термочутливого полiмерного PNIPAM

ланцюжка на основi мезоскопiчного комп’ютерного моделювання

Д. Яремчук, О. Калюжний, Я.М. Iльницький

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

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

Дослiджено термочутливий полi(N-iзопропiлакриламiду) (PNIPAM)

ланцюжок [1]. PNIPAM полiмер це матерiал, який має численнi техноло-

гiчнi та бiомедичнi застосування. Розглянуто два випадки, а саме при-

шпиленого ланцюжка до функцiональної поверхнi та вiльного ланцюж-

ка. Для аналiзу цих випадкiв ми застосовуюємо комп’ютерне моделюван-

ня з використанням методу дисипативної динамiки. Використана тут мо-

дель базується на попереднiй роботi [2] яка iмiтує основну особливiсть

полi (N-iзопропiлакриламiду), а саме, швидка змiна його гiдрофiльностi

при нижнiй критичнiй температурi розчину (LCST). Ми зосередились на

дослiдженi скейлiнгових властивостей PNIPAM полiмеру у режимi без-

межного розведення. Обговорюємо властивостi скейлiнгу радiуса гiрацiї,

вiдстанi початок-кiнць та рiзних функцiй розподiлу при температурi яка

нижча та вища LCST.

[1] D. Yaremchuk, O. Kalyuzhnyi, J. Ilnytskyi, Modelling thermoresponsive

polymer brush by mesoscale computer simulations, Condensed Matter Physics

Vol. 26, No. 3, 33302 (2023)

[2] Soto-Figueroa et al., Soft Matter, 8, 1871-1877 (2012)
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Розрахунки визначальних кiлькiсних характеристик

радiацiйно-iндукованої сегрегацiї в сплавах Fe-20Cr-8Ni за рiзних умов

опромiнення

Р.В. Скороход,О.В. Коропов

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

40000 Суми, Україна

r.skorokhodqq gmail.com

Явище радiацiйно-iндукованої сегрегацiї (РIС) полягає в змiнi локаль-

ного складу сплаву пiд дiєю опромiнення. Це призводить до збiднення або

збагачення головних, домiшкових та легуючих компонентiв сплаву побли-

зу стокiв точкових дефектiв (поверхонь зразку, пор, дислокацiйних пе-

тель, мiжзеренних i мiжфазних меж, тощо) [1].

Дана робота присвячена моделюванню РIС в концентрованих мета-

левих сплавах Fe-20Cr-8Ni вiд початку опромiнення до виходу на стацiо-

нарний режим РIС в широкому дiапазонi швидкостей продукування то-

чкових дефектiв та температур. Для числових розрахункiв РIС викори-

стовувалася модель, яка базується на першому та другому законах Фiка з

врахуванням оберненого ефекту Кiркендала [1-3]. В роботi здiйснено роз-

рахунки та аналiз визначальних кiлькiсних характеристик РIС, до якихми

вiдносимо: концентрацiйнi профiлi елементiв сплаву i точкових дефектiв,

поверхневу концентрацiю елементiв, величину поверхневого збагачення

(збiднення) елементiв, повну ширину концентрацiйного профiлю елемен-

тiв на рiвнi половини максимального збагачення (збiднення), сегрегацiй-

ну площу елементiв та дискримiнант РIС елементiв в стацiонарному ре-

жимi.

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

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

[2] Р. Скороход, О. Бугай, В. Бiлик, В. Денисенко та О. Коропов, ”Моделю-

вання радiацiйно-iндукованої сегрегацiї в бiнарних сплавах”,

East Eur. J. Phys. т. 5, № 1, с. 61-69 (2018).

[3] R. V. Skorokhod and O. V. Koropov, ”Modelling of Radiation-Induced

Segregation in Fe–9 at.% Cr Alloy with the Alloy Dislocation Subsystem Consi-

dered”,Metallofiz. Noveishie Tekhnol. vol. 44, no. 6, pp. 691–711 (2022) (in Ukrai-

nian).
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Монте-Карло дослiдження двосортних реакцiйно-дифузiйних систем з

безладом

Д. Шаповал

Iнститут фiзики конденсованих систем НАН України,

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

Спiвпраця L4
, Докторський коледж iз статистичної фiзики складних

систем, Ляйпцiґ-Лотарингiя-Львiв-Ковентрi, Європа

Розглянуто задачу про виживання частинок-мiшеней B в неоднорi-

дному середовищi з рухомими частинками-пастками A, що можуть коа-

гулювати або взаємно анiгiлюють [A+ A→ (⊘,A) та A+ B → A] [1, 2, 3]. У

випадку простих реакцiйно-дифузiйних процесiв неоднорiдне середови-

ще моделюється безладом типу Сiная, потенцiальним полем чи далекося-

жним скорельованими потенцiальним i соленоїдальним полями [4]. В цих

дослiдженнях показано, що поведiнка густини частинок на великих часах

залежить як вiд наявностi самого безладу в системi, так i вiд його величи-

ни. Тому метою нашого дослiдження є проаналiзувати методами Монте-

Карлоймовiрнiсть виживання частинок-мiшеней B у неоднорiдному сере-

довищi, що моделюється двовимiрною d = 2 ґраткою з точковиими випад-

ковими дефектами (заморожений структурний безлад при якому части-

на вузлiв ґратки є забороненi для вiдвiдування частинок та є зафiксованi).

Зокрема показано, що концентрацiя частинок-мiшеней B спадає повiльнi-

ше у присутностi дефектiв у порiвняннi з “чистою”двовимiрною ґраткою.

[1] U. C. Täuber, M. Howard and B. P. Vollmayr-Lee, J. Phys. A 38, R79 (2005).

[2] B. Vollmayr-Lee, J. Hanson, R. S. McIsaac and J. D. Hellerick, J. Phys. A:

Math. Theor. 51, 034002 (2018).

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

(2022).

[4]V.Kravtsov, I. V. Lerner, andV. I. Yudson,Phys. A:Math. Gen. 18, L703 (1985).
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