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Введение.
Глава I. Электронная структура и химическая связь в кар/йидах и нитридах переходных металлов Ш-1У.групп со структурой j\JdCt и в их. . карбонитридных фазах.
§1.1. Кристаллохимия. и. структура. кубических фаз . внедрения
§ 1.2. Теоретическое исследование электронного спектра ж химической связи стехиометрических , . кристаллов . . . . . . . . . «
§ 1.3. Расчеты.зонной структуры дефектных по.металлу. фаз .« • . . •. • . . .» . . . »■
§ 1.4. Сопавление теоретичих.результатов . экспериментальными данными . . „
§ 1.5. Влияние, особенностей электронного .строения на фононный спектр, ж, сверхпроводящие. . . . свойства соединений
Глава П. Метод линейной-комбинации атомных орбиталей -. , когерентного, лотенциада/ЛКА.0-КП/
§ 2.1. Обзор.расчетных, схем, для получения электрон. . ного. спектра неупорядоченных систем
§ 2*2* Основные уравнения метода.ЛКА.0-М
§ 2.3. Описание.вычислительной процедуры метода.
ЛКАО-КП . . . . *
§ 2.4. Реализация 1КА0. - интерполяционной схемы
Глава Ш. Электронная структура и. химическая.связь, в. кубических карбидах иттрия и циркония
§ 3.1. Методика вычислений.
§ 3.2. Структура энергетических зон и химическая связь в комплектных соединениях Y и Zr
§ 3.3. Электронный энергетический спектр и характер межатомного взаимодействия в дефектных по-неметаллу карбидах и. нитридах иттрии и цирко . ния.
§ 3.4. Сопоставление расчитанных данных.с экспериментальными результатами
Глава 1У.Расчет зонной, структуры, карбонитридных фаз . циркония . . . . . . . . . Ю
§ 4.1. Детали вычислений.
§ 4.2. Зонная структурами химическая связь в стехио метрических карбонитридах.
§ 4.3.Результаты расчета электронного спектра, суб. . стехиометрических. карбонитридных фаз
§ 4.4. Сопоставление полученных данных с эксперимент . таяьными результатами
Глава У. Сверхпроводящие, свойства, решеточная неустойчивость и природа фононных аномалий в. Zr(?x и. ZrAfx .
§ 5.1. Постановка задачи
§ 5.2. Механизм размягчения фононных мод и сверхпроводимость в комплектных соединениях циркония
§ 5.3. Топологические особенности поверхности Ферми фаз 2гСх и Zr/Vx .
§ 5.4. Исследование влияния.неметаллических вакансий на фононный спектр, сверхпроводимость и устойчивость кристаллической решетки карбида и нитрида циркония.
§ 5.5. Оценка влияния вакансий в подрешетке неметалла на Тс соединений 2гС и ZrN
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