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Глава 1. СВЕРХПРОВОДЯЩИЙ ДИБОРИД МАГНИЯ И РОДСТВЕННЫЕ
СОЕДИНЕНИЯ: СИНТЕЗ И СВОЙСТВА.
1.1.0 некоторых особенностях сверхпроводящего М^Вг.
1.2. Кристаллическая структура диборида магния.
1.3. Электронная структура и физические свойства диборида магния.
1.4. Эффекты допирования и твердые растворы на основе
§В2.
1.4.1. Влияние допирования металлической подрешетки на электронную структуру и сверхпроводящие свойства
§В.
1.4.2. Допирование подрешетки бора в МдВг.
1.4.3. Трехкомпонентные бориды со структурой типа А1В2.
1.5. Сверхпроводящие дибориды 5-, р-, й- металлов и родственных А1В2-подобных фаз. Влияние эффектов нестехиометрии.
1.5.1. АШг-подобные дибориды металлов.
1.5.2. Эффекты нестехиометрии в диборидах: катионные вакансии.
1.5.3. АЮг-подобные фазы, не содержащие бор.
1.6. Электронные свойства сверхпроводящих фаз со структурой флюорита.
1.7. Электронная структура и сверхпроводимость элементарного бора и высших боридов.
Глава 2. ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЕ МЕТОДЫ В ИССЛЕДОВАНИИ ЭЛЕКТРОННОЙ СТРУКТУРЫ И ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ ТВЕРДЫХ ТЕЛ.
2.1.Теория функционала плотности.
2.2. Обменно-корреляционный функционал и приближение локальной электронной плотности.
2.3. Проблемы приближения локальной электронной плотности.
2.4. Используемые расчетные методы.
2.4.1. Кластерный Ха-метод дискретного варьирования.
2.4.2. Расширенный метод Хюккеля сильной связи (ТВ-ЕНМ).
2.4.3. Полнопотенциальный метод линейных ти1Гт-1т орбиталей (БР
ЬМТО).
2.5. Уравнение состояния твердого тела и упругие модули.
2.6. Определение температуры критического перехода в теории БКШ.
2.7. Функция электронной локализации.
Глава 3. ЭЛЕКТРОННАЯ СТРУКТУРА СВЕРХПРОВОДЯЩЕГО ДИБОРИДА МАГНИЯ И ИЗОСТРУКТУРНЫХ КОМПЛЕКТНЫХ И ДЕФЕКТНЫХ ПО
КАТИОННОЙ ПОДРЕШЕТКЕ ДИБОРИДОВ 5-, р-, с1 - МЕТАЛЛОВ.
3.1. Особенности электронной структуры сверхпроводящего
§Вг.
3.2. Зонная структура ВеВг, MgB2, ИаВ2 и А1В2 в сравнении с М£Вг.
3.3. Электронная структура диборидов Зс1- металлов.
3.4. Электронная структура диборидов 4й- металлов.
3.5. Электронная структура диборидов 5с1- металлов.
3.6. Электронная структура диборидов Ag и Аи.
3.7. Влияние катионных вакансий за электронную структуру диборидов биметаллов.
Выводы по главе.
Глава 4. ЭЛЕКТРОННАЯ СТРУКТУРА И СВОЙСТВА СЛОИСТЫХ ФАЗ ТИПА
А1В2.
4.1. Электронная структура ЪхБъг и Н£Ве2.
4.2. Электронная структура Саваг.
4.3. Электронная структура тройных силицидов - новых А1В2 - подобных сверхпроводниковМ(Х 1 -х81х)2 (М=Са, 8г, Ва, X = А1, ва).
Выводы по главе.
Глава 5. ЭЛЕКТРОННАЯ СТРУКТУРА И ХИМИЧЕСКАЯ СВЯЗЬ В Ве2В
И РОДСТВЕННЫХ ФАЗАХ СО СТРУКТУРОЙ ТИПА ФЛЮОРИТА.
5.1. Зонная структура и химическая связь в полубориде бериллия в сравнении с Ве2С.
5.2. Энергетическая структура флюоритоподобных ЫаВеВ, MgBeB и АШеВ.
5.3. Особенности зонной структуры СаВ2 -подобных сверхпроводников: О^г и Ш12Р.
Выводы по главе.
ГЛАВА 6. ЭЛЕКТРОННАЯ СТРУКТУРА ВЫСШИХ БОРИДОВ МЕТАЛЛОВ И
ЭЛЕМЕНТАРНОГО БОРА.
6.1. Зонная структура додэкаборидов УВ^ и 2гВп.
6.2. Зонная структура гексаборида УВб.
6.3. Модель перехода полупроводник-металл элементарного бора.
Выводы по главе.

