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Скорочений зміст висновків рецензентів. 
  В роботі виконано широкий обсяг досліджень по теорії мультифероїків, а також магнітних діелектричних і класичних напівпровідникових матеріалів з особливими поверхнями. Одержані нові фундаментальні результати, які вносять суттєвий внесок у фізику твердого тіла. Звертає на себе увагу запропонований метод розрахунку температури антиферомагнітного переходу у нанозеренній кераміці з урахуванням наявності в деяких мультифероїках антиферодисторсної фази. Запропонована модель рото-магнітного зв’язку дозволила пояснити виявлений експериментально факт зсуву температури Неєля на 45 К у кераміці порівняно з монокристалом. Привертає увагу також дослідження магнітної системи матеріалу Lі2CuO2, де показано, що величини обмінних взаємодій узгоджуються з вимірюваннями температурної залежності магнітної сприйнятливості. Більшість результатів виконаних за темою робіт опубліковано у високо рейтингових наукових виданнях, як зарубіжних, так і вітчизняних. Це свідчить про високий науковий рівень виконаних досліджень, які визнані світовою науковою спільнотою і є перспективними для подальших досліджень. Результати опубліковані в провідних фізичних журналах. Звіт заслуговує позитивної оцінки.	
Пропозиції про подальше використання результатів роботи.  
Теоретичні дослідження рекомендовано продовжити, накопичений досвід, комплекси програм, апробовані аналітичні та чисельні методи розрахунків рекомендовано використати для подальших теоретичних розрахунків властивостей наноматеріалів.
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РЕФЕРАТ 
Об’єктом дослідження були мультифероїки, феромагнетики, кристали зі   структурою сфалериту та вюрциту. 
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 Вперше отримано суттєвий зв’язок між структурними деформаціями, поляризацією та намагніченістю для наносистеми мультифероїка EuxSr1-xTiO3 , розраховано фазові діаграми для нанотрубок і нанострижнів. Вперше розраховано неочікувано значне зростання температури антиферомагнітного фазового переходу у кераміці мультифероїка BiFeO3, наведене розмірами зерен та внеском ротомагнітного та магнітострикційного зв’язків. Теорія добре описала експериментально спостережене зростання температури Неєля до 690 К у кераміці порівняно з 645 К у монокристалі. 
Для розбавлених магнітних напівпровідників показана можливість феримагнітного упорядкування за малої концентрації магнітних домішок. На прикладі магнітної системи Lі2CuO2 показано, що для моделювання магнітної сприйнятливості фрустрованих магнетиків у великому діапазоні температур необхідно користуватися методом високотемпературного розкладання високого порядку, а величини обмінних взаємодій узгоджуються з вимірюваннями температурної залежності магнітної сприйнятливості. Розвинуто одноетапну теорію фотоелектронної спектроскопії з кутовим розділенням, що формулюється у базисі локалізованих орбіталей.
Проведено ab initio розрахунки електронної структури 4-х варіантів полярної поверхні СdTe (111) А (2х2), що закінчується Cd: ідеальної, релаксованої, реконструйованої з вилученням іона Cd і реконструйованої з подальшою релаксацією. Визначені оптимальні міжатомні сили і рівноважні координати атомів Сd і Te верхніх чотирьох шарів. Розраховані зонні структури 4-х варіантів слебів та проаналізовано вплив релаксацій та реконструкції на особливості поведінки зон провідності і валентної.
Проведено дослідження засобами обчислювальної фізики структурних, електронних і когезійних властивостей ізольованих фулереноподібних кластерів на основі прямозонних напівпровідників A2B6: ZnO, ZnSe, CdSe. Проведені обчислення з перших принципів атомної і електронної структури фулереноподібних кластерів ZnnSen и CdnSen для n = 12, 36, 48, 60. Вперше побудована модель двошарових фулереноподібних кластерів (ZnSe)60 і (CdSe)60 зі змішаним sp2/sp3 типом зв´язків.
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