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Реферат:
1. Дисертація присвячена розробці нового підходу до розрахунків властивостей халькогенідів
лужноземельних металів (ХЛЗМ). В рамках єдиного розрахункового методу, який поєднує теорію
функціонала електронної густини, метод зберігаючого норму псевдопотенціала та врахування поправок
самодії проведено вивчення рівноважних властивостей лужноземельних металів та їх халькогенідів
(рівноважні атомні об’єми, повні енергії, досліджена стабільність кристалічних структур), властивостей
електронної підсистеми (електронні зонні структури та їх особливості), властивостей під тиском (рівняння
стану, структурні фазові перетворення гцк - оцк в лужноземельних металах та В1 - В2 в халькогенідах
лужноземельних металів під тиском, індукований тиском перехід діелектрик - метал, змінювання
властивостей електронної підсистеми під тиском). Запропоновано метод ієрархічного скорочення помилок
НЛГ-розрахунків. Для шести рівнянь стану отримані характеристики фазових перетворень в ХЛЗМ.
Показано, що в даному підході можна обмежитись рівнянням стану Берча для опису поведінки ХЛЗМ при
помірних тисках.



2. Dissertation devote to the working out new approach for calculation properties of the alkaline-earth metals
chalcogenides (AEMC). In joint calculation method which union the electron density functional theory, the norm-
conserving pseudopotential method and self-interaction correction put into practice the study of the equilibrium
properties alkaline-earth metals and their chalcogenides (equilibrium atomic volumes, total energy, research of the
stability of the crystal structures), properties of the electron subsystem (electron band structures and their
peculiarities), the properties under pressure (the equations of state, structural phase transition fcc-bcc in alkaline-
earth metals and B1 - B2 in alkaline-earth metals chalcogenides under pressures, pressure induced dielectric -
metal transition, change of the electron subsystem properties under pressure). The method for the hierarchically
error reduction in the LDA-calculation is proposed. Phase transition characteristics of AEMC were calculated for
the six states of equations. It was shown that Birch state of equation with the used assumptions is precise enough
for AEMC behavior description under moderate pressures.
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