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ОГЛАВЛЕНИЕ ДИССЕРТАЦИИдоктор физико-математических наук Баранов, Михаил Александрович
Введение.
Глава 1.
Актуальность проблемы моделирования дефектов в сплавах.
1.1 Экспериментальные методы определения характеристик точечных и плоских дефектов в металлах и сплавах.
1.2. Необходимость и возможности теоретических методов изучения дефектной структуры кристаллов.
1.3 Способы описания межатомных связей в кристаллах.
1.4. Постановка задачи.
Глава 2.
Кристаллогеометрические закономерности атомной структуры и энергий образования плоских и точечных дефектов в упорядоченных ОЦК сплавах.
2.1. Основные понятия, используемые при кристаллогеометрическом анализе сверхструктурных плоских дефектов.
2.2. Выражения для энергий образования СПД.
2.3. Коэффициенты ау, Ьу и величины со, А для некоторых ОЦК сверхструктур.
2.4. Взаимодействие вакансий и точечных дефектов замещения, с СПД
2.5. Модель расчета равновесных конфигураций плоских и точечных дефектов.
Глава 3.
Описание межатомных взаимодействий в металлах и сплавах.
3.1. Построение системы полуэмпирических межатомных потенциалов в металлах и сплавах.
3.2. Квазиэлектростатический подход к построению модели межатомных взаимодействий в металлических системах.
3.3. Применение квазиэлектростатической модели к металлам.
Глава 4.
Устойчивость кристаллической решетки, содержащей изолированные точечные или плоские дефекты.
4.1. Точечные дефекты.
4.2. Плоские дефекты сдвигового типа.
4.3. Плоские дефекты нетрадиционных ориентаций.
4.4 Классификация плоских дефектов в ОЦК сверхструктурах.
Глава 5.
Влияние структурных и энергетических факторов плоских дефектов на энергии образования точечных.
5.1. Вакансии и точечные дефекты замещения.
5.2. Межузельные атомы.
5.3. Другие комплексы дефектов.
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