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2. Many-body interaction and elastic properties of compressed atomic cryocrystals.

Реферат:
1. В дисертації, використовується неемпірична версія опису міжатомної взаємодії, яка базується на квантово-
механічній моделі атомів, що можуть деформуватися та поляризуватися. Досліджується роль багаточасткової
взаємодії та деформації електронних оболонок атомів квадрупольного типу при формуванні пружних
властивостей атомарних кріокристалів в широкому інтервалі тисків.Розвинута теорія застосована до
розрахунку модулів пружності Бірча і Фукса, коефіцієнта пружної анізотропії Зенера для кристалів ряду Ne-
Xe. Отримано добру згоду з експериментом, включаючи структурний перехід типу ГЦК-ГЩУ в Xe при 75 ГПа.

2. In the dissertation, we used an ab initio version of the description of the interatomic interaction, based on the
quantum-mechanical model of deformable and polarizable atoms. The role of the many-body interaction and the
quadrupole deformation of electron shells of the atoms in the formation of elastic properties of atomic
cryocrystals over a wide range of pressures have been analyzed. The developed theory is applied to the calculation



of the Birch and Fuchs elastic moduli, the deviation from the Cauchy relation, the Zener elastic anisotropy
coefficient for the entire series Ne-Xe. We have obtained good agreement with the experiment, including the
structural fcc - hcp transition in xenon at 75 GPa.
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