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1. Обернено-просторовий розгляд температурно-залежних ефектів деформаційної міжатомної взаємодії в
сплавах

2. Reciprocal-space study of the temperature-dependent effects in the atomic strain-induced interaction in alloys

Реферат:
1. Дисертація присвячена розробці теорії деформаційної взаємодії атомів у загаль-ному випадку сплавів з
поліатомним базисом, а також її застосуванню для дослідження ефектів температурної залежності
деформаційної взаємодії в реальних сплавах. Розроблено новий підхід у пешопринципній теорії сплавів,
особливістю якого є застосування обернено-просторового формалізму кластерного розкладення
конфігурацій-ного гамільтоніану сплава з багаточастинковою силовою параметризацією енергій релак-сації
структур. Цей підхід використано також для інтерпретації даних з дифузного розсіян-ня ренгенівського
випромінювання в сплавах.

2. Dissertation is devoted to the development of the theory of strain-induced interaction in general case of alloys
with polyatomic basis and its application in studies of the temperature-dependent effects of the strain-induced
interaction in real alloys. Within the first-principles alloy theory, a new approach is proposed, which consists in
application of the reciprocal-space formalism for the cluster expansion of the alloy configurational Hamiltonian



with the many-body force parameterization of the relaxation energies for the struc-tures. As a result, in the case
of alloys with atomic size mismatch, the principle problem of the slow convergence of traditional cluster
expansion, represented in terms of the energy parameters of atomic interaction, is solved.
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