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Краткая аннотация работы 1:
Работа посвящена комбинированному экспериментальному исследованию и теоретическому моделированию гексакоординированного высокоспинового комплекса Co(II) cis-[Со(hfac)2 (H2O)2]. Статические магнитные свойства и спектры ЭПР анализировались с помощью параметрического гамильтониана Гриффита для высокоспинового Co(II) в сочетании с высокоуровневыми ab initio расчетами параметров кристаллического поля. Проведенный анализ выявил наличие легкой оси магнитной анизотропии, а также существование значительного ромбического вклада в магнитную анизотропию. Обнаруженный частотно-зависимый сигнал динамической восприимчивости показывает, что данный комплекс проявляет медленную магнитную релаксацию в приложенном магнитном поле, и, следовательно, принадлежит к классу моноионных магнитов. Показано, что основные вклады в релаксацию дают прямой однофононный процесс, доминирующий при низких температурах, и двухфононный рамановский процесс, значение которого возрастает с ростом температуры.

Краткая аннотация работы 2:

Исследована возможность молекулярной реализации квантовых логических вентилей, которые ранее предлагалось создавать на основе линейных тройных квантовых точек с двумя неспаренными электронами. Для достижения этой цели предложено использовать комплекс триферроцена смешанной валентности обладающий тремя изомерными формами  FeIII-FeII-FeIII,  FeIII-FeIII-FeII,  FeII-FeIII-FeIII с различными степенями окисления ионов железа, которые соответствуют трем возможным распределениям двух дырок по трем ионам железа. Для описания дальнодействующего обменного взаимодействия между дырками, локализованными на крайних центрах в тримере использован гамильтониан хаббардовского типа, который учитывает перенос дырок, межцентровое и внутрицентровое кулоновское отталкивание между дырками, а также различия в энергиях орбиталей ионов FeIII и FeII.  Также учтено взаимодействие дырок с приложенным электрическим полем. Показано, что дальнодействующее обменное взаимодействие антиферромагнитно, так что основным состоянием триферроцена всегда является спиновый синглет, а первым возбужденным уровнем – спиновый триплет. При этом электрическое поле приводит к резкому усилению антиферромагнитного обменного взаимодействия вследствие перехода системы из изомерной формы FeIII-FeII-FeIII в форму FeIII-FeIII-FeII. Анализ эффективности контроля обменного взаимодействия и квантовой запутанности с помощью электрического поля показал, что триферроценовый комплекс обладает необходимыми характеристиками логического вентиля и может быть использован для квантовых вычислений. С целью выяснения влияния числа немагнитных центров на эффективность контроля обменного взаимодействия с помощью электрического поля был проведен сравнительный анализ энергетических спектров, рассчитанных для линейных двухэлектронных димеров и тримеров, состоящих из квантовых точек. Было показано, что при слабых полях эффективность такого контроля возрастает с увеличением числа немагнитных квантовых точек, расположенных между внешними квантовыми точками, содержащими неспаренные электроны. 

Краткая аннотация работы 3:

Разработана модель для описания магнитного взаимодействия между локализованными спинами посредством мобильных электронов в частично делокализованных молекулярных системах смешанной валентности (СВ). В этой модели учитываются ключевые взаимодействия являющиеся общими для всех систем такого типа, а именно, электронный перенос в спин-делокализованной подсистеме описываемый параметром переноса t, и обменное взаимодействие между локализованными спинами и делокализованными электронами описываемое обменным параметром J.  Развитая модель допускает точное аналитическое решение, что дает возможность качественно и количественно описывать магнитные свойства обширного класса молекулярных систем СВ с частичной электронной делокализацией. Было показано, что в случае относительно слабого переноса (J >> t) возникает особый тип двойного обмена, для которого нами было предложено название «двойной обмен с участием внешних спиновых остовов» (ДОУВСО). В противоположном случае сильного переноса (t >> J) общий гамильтониан содержащий параметры t  и  J  переходит в эффективный гамильтониан косвенного обменного взаимодействия между локализованными спинами. Проведенный анализ выявил возможность эффективного контроля магнитного взаимодействия между локализованными спинами с помощью электрического поля действующего на спин-делокализованную подсистему. 

Краткая аннотация работы 4:

В поисках систем с управляемой квантовой запутанностью, мы исследовали парамагнитный смешанно-валентный полиоксометаллат K2Na6 [GeV14O40] · 10H2O, содержащий пару «лишних» электронов делокализованных по четырнадцати ионам ванадия. Было показано, что с помощью однородного электрического поля можно индуцировать антиферромагнитное взаимодействие между спинами двух электронов, которые в отсутствие поля ведут себя как полностью независимые. На основе предложенной теоретической модели мы показали, что электрическое поле может быть использовано для создания контролируемой квантовой запутанности между двумя электронными спинами (двумя кубитами) в полиоксоанионе [GeV14O40]8˗. В рамках упрощенной двухуровневой модели электронной пары, основанной на результатах квантово-химического анализа методом ab initio, мы исследовали температурные и полевые зависимости согласованности и, таким образом, показали, что запутанность в данной системе можно контролировать путем изменения температуры, а также абсолютной величины напряженности электрического поля и его ориентации относительно молекулярных осей.

Краткая аннотация работы 5:

Дается обзор некоторых новых тенденций в создании мономолекулярных магнитов (МММ) на основе ионов переходных (3d, 4d, 5d) и редкоземельных (4f) металлов. Особое внимание в обзоре уделяется системам с сильной магнитной анизотропией, возникающей вследствие наличия неполностью погашенных орбитальных угловых моментов в орбитально вырожденных (или квазивырожденных) основных состояниях. Наряду с общими концепциями рассматриваются конкретные примеры систем, содержащих орбитально вырожденные парамагнитные ионы и демонстрируется возможность использования сильной одноионной (локальной) магнитной анизотропии являющейся следствием наличия орбитального момента первого порядка для создания МММ. Обсуждается роль кристаллических полей, спин-орбитального взаимодействия и структурных факторов в МММ – поведении этих систем. Некоторые наблюдения, основанные на анализе изотропных обменных взаимодействий, локальной магнитной анизотропии и анизотропного орбитально-зависимого сверхобмена, сформулированы в качестве критериев рационального дизайна МИМ с большими спин-реориентационными барьерами, и, как следствие, высокими температурами блокировки.

Краткая аннотация работы 6:

В работе суммируются основные результаты применения теории эффекта и псевдо-эффекта Яна-Теллера для описания молекулярных квантовых клеточных автоматов (ККА) представляющих собой новую парадигму в области квантового компьютинга. Обсуждаются слудующие вопросы: 1) принципы работы и преимущества ККА; 2) молекулярная реализация ККА: 3) роль эффекта Яна-Теллера в вибронной автолокализации зарядов, кодировании бинарной информации в квантовых ячейках и возникновении нелинейного отклика одной ячейки на поляризацию соседней ячейки; 4) спиновое переключение в ККА на основе молекулярных ячеек смешанной валентности, возможность создания на этой основе переключаемых молекулярных магнитных устройств: 5) анализ форм оптических полос межвалентного переноса в тетрамерных молекулярных ячейках смешанной валентности на основе теоретико-группового подхода к решению многомодовых и многоуровневых вибронных задач эффекта и псевдо-эффекта Яна-Теллера.

Также направлена в печать статья, посвященная исследованию влияния числа диамагнитных центров на эффективность электрополевого контроля обменного взаимодействия в линейных двухэлектронных «физических молекулах» состоящих из квантовых точек. Еще две статьи содержащие результаты исследования комплексов [CoII(hfac)2BPy], [CoII0.02Zn0.98 (hfac)2BPy], и [CoIII(L1)6(NO3)3] находятся в процессе подготовки к отправке в печать.

В соответствии с показателями эффективности выполнения научного исследования по проекту было запланировано три статьи ведущего ученого и других членов научного коллектива по направлению научного исследования, опубликованных в научных изданиях, индексируемых в базе данных «Сеть науки» (Web of Science), в том числе три статьи в научных изданиях, входящих в первый квартиль (Q1) научных журналов базы данных «Сеть науки «(Web of Science). При этом по результатам проведенных исследований опубликовано шесть статей в научных изданиях, индексируемых в базе данных «Сеть науки» (Web of Science). Таким образом запланированный показатель по проекту выполнен.

