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<<Иссле.цoBaIIие нелинейнЬIx yПpyГих свoйсTB МеTaJIЛoв пятoй ГpyППЬI B paМкax
Tеopии фyнкциoнaJIa пЛoтнoсTи))'

ПpеДстaвленнoй нa сoискaние yЧенoй степенИ КaНДИДaTa
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01.04.07 - Физикa кoнДrHсиpoBaIIHoГo сoсToяния

!иссepтaциoннaя paбoтa vI. Io. Мoсягинa пoсBященa aкTyaльнoй пpoблеме -
paзpa0oTкr MrTo.цики paсчеTa yПpyгиx ПoстoяннЬIх BTopoГo и ooЛее BЬIсoкoгo Пopя.цкa
Пo.ц нaГpyзкoй И ИccЛeДoBaниК) нелинейньIx свoйсTB кpист€rjlЛиЧескиХ твёpдьlx TеЛ из
..пеpвьIx ПpинциПoB'' B paМкax TeopИИ фyнкциoнaЛa ПЛoTнoсTи с ПoМoщЬro Tеopии
кoнечнЬIx дефopмaЦиil' Лaгpaнrкa. B связи c paзв'И.ГИеМ Tеxнoлoгии ПoЛyчения BЬIсoких
дaвлeниЙ ПpaкTиЧеcкиЙ инTеpес BЬIЗьIBaеТ неoбxo,циМoсTЬ ЗlнalнИЯ yПpyГиx ПoсToЯннЬIx
BTopoгo и бoлее BЬIсoкoГo ПopЯ.цкa ПoД ДaBЛениеМ ДЛЯ ИccЛе.цyеMЬIХ МaTеpи€tЛoв. Пpи
ЭToM ДЛЯ oгIИaalяИЯ yПpyГиx свoйств неДoсTaToчнo линейнoй тeopии yПpyгoсTи' a
неoбхoдимo ).чиTЬIBaTЬ кoнeЧнЬIе дефopмaции кpисT€LIIЛoB И aнГapМoничнoсTЬ
ПoTеIIциztЛoB Ме)кaToМнoГo BзaиМo'цеiтcтвия. Paзвитьlй aBTopoМ фopмaлизм бьrл
ПpиМенеH ДЛЯ иссЛr.цoвarаИЯ yПpyгих ПoсToЯннЬIх, ypaвнений сoстoяния И
BoзМoxtнoсTи дефopмaциo}IнoГo фaзoвoгo Пrpеxo.цa B olДt МеT€LПлax - ниoбии, TaнTaJIе
14 мoлиб.цене B диaП€tзoнe ДaвлeниЙ 0-600 ГПa. Для paсчеTa ПoЛнoй ЭнеpГии
дефopмиpoBallных кpисTЕtЛЛoB исПoЛЬЗoBaIIсЯ пrpвoпpинциПньtй кo.ц VASP, кoтopьlй
oсI{oBaн нa MеToДе фyнкциoн€шa ЭЛrкTpo}Iнoй плoтнoсти. Bсe paснётьI пpoиЗBo.циЛисЬ
с исПoЛЬзoBal{иеМ ПoЛyoсToBныХ ПсеBДoIIoTенциutЛoB с ПOBЬIIIIеHHЬIМи ПapaМеTpaМи'
сГенrpиpoвaнIlЫМи МeToДoМ ПpoекциoннЬIx Пpиcoе.циHеннЬIХ ПЛoскиx BoЛн, с y.rётoм
oбменнo-кopелляциoннЬIx эффектoв в пpибле)кини GGA-PBЕ.

Ha мoй BзгЛя.ц нaибoлее инTеpеснЬIМ pезyЛЬTaToМ paбoтьl ЯBЛЯeTeЯ paзpaбoткa
МеTo.цики paсчеTa yПpyГиx ПoсToЯIIнЬIx Пo.ц .цaBJIеHиеМ, BеЛичинa кoTopoГo сpaBIIИIvIa c
МoДyЛеM yПpyГoсТи иссЛеДyеМoГo МaTepИaJIa. Cpaвнение эффективньlx yпpyгиx
ПoсToяннЬIx BTopoгo ПopЯДКa c| и с44, paсчиTaнI{ЬIx с ПoМoщЬК) paзpaбoтaннoй в

Дaнной paбoте МеToДики и с ПoМoщЬЮ МеTo.цa бескoнечнo-M€lJIЬIx дефopмaЦиЙ Для
otцt мoлиб.ценa и ol-[t ниoбия B ДИaПaЗoне ДaBЛeниiа 0-200 Гпa, свидеTеЛЬсTByеT o
HaJIИЧИИ нелинейньIх yПpyгиx эффектoв И сyщестBoBatlИkl ToПoЛoГиЧескoГo
эЛекTpoннoГo Пеpеxo.цa.

Coглaснo aвтopeфеpaTy pезyЛЬTaTЬI иссЛе.цoBaHИЯ Пo TеМr ДИccep.ГaЦИИ
И бьlли .цoлo)кеt{ЬI нaoпyбликoвaнЬI B pефеpиpyеMЬIx нar{}rых ИЗДaНИЯх

Bсеpoссийскиx и Ме)tДyнapoДнЬIx кoнфеpeнциЯx.
B кaчесTBе зaМeчaния сToиT oTМеTиTЬ сЛе.цyЮщrе. oбьtчнo

сyщесTBеIrнyIo ПoГpешнocTЬ B oПpе.цrJlении сДBигoBЬIх мoдyлей,
oпpeДелении Мo.цyЛя BсесTopoннеГo c>кaTИЯ. B
ЭксПеpиМеHT€LIIЬнЬIе И ПoЛyЧенHьIе TеopеTиЧrские
BтopoГo Пopя.цкa (с11, с12, B).
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C.целaннor ЗaМеЧaНИe Нa yМaляеT ЗaсЛyГ сoискaTеЛЯ И Hе BЛияеT Ha oбщyro
ПoЛo)киTеЛЬнoе oцeнкy. Cuитato, чTo paбoтa сooTBеTсTByеT BсеМ тpебoвaнИЯNl,
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