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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 29.19.33

Тема дисертації:
1. Квантовомеханічні розрахунки електронної будови та фізичних властивостей апатитів кальцію та кадмію

2. Quantum-mechanical calculations of electronic structure and physical properties of calcium and cadmium
apatites

Реферат:
1. Дисертацію присвячено питанням електронної будови, атомної структури та фізичних властивостей
апатитів кальцію та кадмію. Представлені результати дослідження змін валентної смуги, зарядових станів
атомів та природи хімічних зв'язків при заміщенні в кальцієвому ГАП атомів кальцію, атомами кадмію,
фосфатних груп ванадатними або арсенатними, а гідроксильних груп іонами фтору, хлору або брому.
Розраховані тензори пружності, діелектричні константи, тензори міжатомних силових взаємодій, фононні
густини станів, тензори ефективних зарядів Борна, встановлені дисперсійні залежності для акустичних і
оптичних фононних гілок.

2. The thesis is devoted to electronic and atomic structures and physical properties of calcium and cadmium
apatites. It presents results of the changes in valence charge states of atoms and the nature of chemical bonds by
substitution in HAP calcium atoms for cadmium ones, phosphate groups for vanadate or arsenate ones and
hydroxyl groups for fluoride, chlorine or bromine ions. Elastic tensors, dielectric constants, interatomic force



constants, dispersion relations for acoustic and optical phonons, the phonon density of states, the Born effective
charges tensors were calculated using linear response within the framework of DFT.
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