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Тема дисертації:
1. Теоретичне дослідження енергетичних і силових характеристик обмежених металевих систем: робота
виходу, поверхневий стрес.

2. Theoretical study on energetic and force characteristics of finite metal systems: the work function and the
surface stress.

Реферат:
1. Об'єкт дослідження: поверхня напівнескінченного металу, металеві зразки обмежених розмірів і
низькорозмірні металеві системи. Мета: встановлення залежності енергетичних і силових характеристик
низькорозмірних металевих систем від розмірів і форми поверхні, у тому числі дослідження квантових
розмірних ефектів в субатомних металевих структурах. Методи: метод функціоналу електронної густини у
двох варіантах - Кона-Шема і прямому варіаційному, аналітичний метод розкладання за малим параметром.
Основні результати: вирішено проблему урахування впливу деформації на поверхневі властивості
обмежених металевих кристалів і виконано розрахунок деформаційних залежностей поверхневої енергії,
стресу та роботи виходу для Al, Ni, Cu, Au и Ti; побудовано в аналітичному вигляді теорію енергетичних і
силових характеристик субатомної металевої плівки; розраховано розмірні залежності енергетичних і
силових характеристик тонкої металевої нитки, ізольованої і у контакті з електродами; модифіковано теорію



Максвела-Гарнета дляінфрачервоного поглинання малими металевими частинками і виконано розрахунок
фактору поглинання.

2. An object of the investigation: surface of semi-infinite metal, metallic samples of finite dimensions and low-
dimensional metal systems. An aim: determination of the dependence of energetic and force characteristics of the
low-dimensional metal systems on dimensions and shape of the surface and, in particular, study of the quantum-
size effects in the subatomic metal structures. Methods: the electron density functional method of two kinds - the
Kohn-Sham theory and the variational method; the analytical method of expansion in terms of a small parameter.
Main results: the problem is solved to explain the influence of deformation on the surface properties of finite
metallic crystals, and size dependences of the surface energy, stress and of the work function were calculated for
Al, Ni, Cu, Au and Ti; an analytical theory of energetic and force characteristics of a subatomic metallic film was
developed; size dependences of energetic and force characteristics of a thin metallic wire, isolated and in a contact
with electrodes, were calculated; the Maxwell-Garnett theory of infrared absorption of small metal particles was
modified, and calculations of the absorption factor were performed.
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