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Компьютерное моделирование физических свойств сложных соединений является необходимым элементом дизайна новых перспективных материалов для практических применений в современной промышленности. Число возможных вариантов состава многокомпонентных систем в общем случае настолько велико, что слепой поиск материалов с требуемыми свойствами может оказаться запретительно дорогим и долгим. Возможность быстро и относительно дешево провести перебор всех вариантов соединений методом компьютерного моделирования является единственным способом решения этой проблемы.

 
В настоящее время наиболее распространенными на практике  являются методы,  основанные на приближении самосогласованного поля в теории функционала электронной плотности. Эти методы хорошо работают для широкозонных материалов: простых металлов и полупроводников. В результате расчета может быть получена не только полная информация о спектральных свойствах материалов, определяемых переходами между электронными состояниями, но также о магнитных свойствах и других характеристиках. Однако наиболее интересными в мировой науке в последние десятилетия представляются узкозонные материалы, такие как оксиды переходных металлов,  в которых прямой учет флуктуаций кулоновского взаимодействия является необходимым для правильного описания их физических свойств, и стандартные методы не достаточны. Эти материалы интересны тем, что они могут находиться на грани электронного, магнитного, либо структурного перехода, что обуславливает возможность возникновения аномально сильного отклика на внешние воздействия, делая, тем самым, данный класс материалов перспективным с точки зрения их практического применения. 
Разработанные в нашем коллективе ранее методы DFT+U и DFT+DMFT позволили решить задачу теоретического описания свойств множества новых материалов, активно исследуемых в мире за последние годы. Однако эти методы еще далеки от совершенства и потребуется выполнить большой объем методической работы прежде чем они станут столь же универсальны и легки в применении как стандартные методы, основанные на теории функционала электронной плотности. Так, например, важнейшей проблемой является явное определение базиса атомных орбиталей, в котором определен гамильтониан кулоновского взаимодействия. Для тяжелых элементов помимо корректного определения базисных волновых функций необходим прямой учет спин-орбитальной связи, который резко усложняет решаемые уравнения. Почти все новые синтезируемые материалы представляют собой нестехиометрические соединения, что ставит нетривиальную задачу одновременного учета беспорядка по составу и кулоновских корреляций. Для описания магнитных свойств материалов необходимо уметь вычислять параметры обменных межатомных взаимодействий в модели Гейзенберга, используя собственные значения и собственные функции, полученные в расчете электронной структуры. 
Целью проекта является разработка комплекса методов, способных решить все вышеперечисленные проблемы и дающих возможность выполнять количественные расчеты физических характеристик перспективных узкозонных соединений. Для проверки предсказательной силы разработанных методик для некоторых перспективных материалов в дополнение к расчетам электронной структуры выполняется также измерение спектральных свойств, которые напрямую определяются распределением электронных состояний.
