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ІV. Відомості про підприємство, установу, організацію, в якій було
виконано дисертацію
Повне найменування юридичної особи: Інститут металофізики ім. Г.В. Курдюмова НАН України
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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 29.19.07

Тема дисертації:
1. Фононні спектри і електрон-фононна взаємодія в гексагональних перехідних металах та їх диборидах.

2. Phonon spectra and electron-phonon interaction in the hexagonal transition metals and their diborides.

Реферат:
1. Електронна структура, оптичні і рентгенівські спектри поглинання , кутова залежність циклотронних мас і
екстремальних перетинів поверхні Фермі, фононні спектри, електрон-фононні Еліашберг і транспортні
спектральні функції, температурна залежність електричного опору у MB2 (M = Ti , Zr та Sc) диборидах, а
також у ГЩУ перехідних металах ( Sc, Y, Tc, Ru ) були досліджені з перших принципів, з використанням
методу лінійних мафін-тін орбіталей та врахуванням несферичних доданків кристалічного потенціалу.
Розрахунки динамічної матриці проводилися в рамках теорії лінійного відгуку. Було досягнуте добре
узгодження з експериментальними даними оптичних і рентгенівських спектрів поглинання, фононних
спектрів , електрон-фононних спектральних функцій, електричного опору, циклотронних мас і
екстремальних перетинів поверхні Фермі

2. The electronic structure, optical and x-ray absorption spectra, angle dependence of the cyclotron masses and
extremal cross sections of the Fermi surface, phonon spectra, electron-phonon Eliashberg and transport spectral
functions, temperature dependence of electrical resistivity of the MB2 (M=Ti, Zr and Sc) diborides as well as hcp



transition metals (Sc, Y, Tc, Ru) were investigated from first principles using the full potential linear muffin-tin
orbital method. The calculations of the dynamic matrix were carried out within the framework of the linear
response theory. A good agreement with experimental data of optical and x-ray absorption spectra, phonon
spectra, electron-phonon spectral functions, electrical resistivity, cyclotron masses and extremal cross sections of
the Fermi surface was achieved.
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