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2. Many-body strain-induced effects in substitutional alloys with atomic size mismatch

Реферат:
1. Розроблена ітераційна процедура топологічного уточнення, яка дозволяє послідовно конструювати Фур'є-
компоненти потенціалу міжатомної взаємодії в сплаві на основі даних першопринципних розрахунків
повних енергій упорядкованих структур для сплаву із заданим складом. Деформаційні ефекти, обумовлені
атомним розмірним неспівпадінням, параметризовані в термінах узагальнених багаточастинкових сил
Канзакі. Процедура продемонстрована на прикладі сплаву Cu3Au з ГЦК кристалічною решіткою. Показано,
що як парні, так і непарні сили Канзакі швидко зменшуються за абсолютною величиною із зростанням
міжатомної відстані, причому абсолютна величина непарних сил суттєво менше парних. Запропоновані
методи можуть бути використані при дослідженні не лише сплавів, але й інших кристалів (наприклад,
напівпровідників, магнетиків та низьковимірних систем).

2. The iteration topological refinement procedure was developed. The procedure allows successively constructing
Fourier-components of the interatomic potential in binary alloys using the data of ab-initio calculations of full
energies of ordered structures with chosen composition. The strain-induced effects caused by the atomic size



mismatch are parameterized in terms of generalized Kanzaki forces. The procedure was demonstrated on the
example of Cu3Au alloy with FCC crystal lattice. It was shown, that two- and many-body forces rapidly decay by
the absolute value with the increase of the interatomic distance, and the absolute value of many-body forces mach
smaller then the absolute value of two-body forces. The proposed methods can be used not only for the alloys
treatment, but also for the study of other alloy systems (for example semiconductors, magnetics and low
dimensional systems).
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