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В этой работе с привлечением теории функционала электронной
плотности исследовались некоторые упругие и термодинамиче-
ские свойства тугоплавких металлов молибдена, тантала и воль-
фрама при высоких давлениях и температурах. Были рассчита-
ны тепловое расширение, изотермы, ударные адиабаты, упругие
константы, скорости звука и кривые плавления исследованных
металлов. Вычисления выполнены в рамках квазигармоническо-
го приближения, опирающегося на расчёты фононных спектров
при нулевой температуре, а также по классической модели сред-
него потенциала, которая позволяет приближённо учесть ангар-
монические эффекты. Определено влияние ангармонизма на раз-
личные термодинамические характеристики Mo, Ta и W. Пока-
зано, что наибольшее влияние данные эффекты оказывают на
свойства Mo и W, а их учёт позволяет добиться лучшего со-
гласия результатов расчётов и эксперимента. В случае тантала
квазигармоническое приближение адекватно описывает все ис-
следованные в работе термодинамические характеристики. Мо-
дель среднего потенциала показала высокую эффективность при
расчётах свойств Mo, Ta и W. При этом она является простой
и наименее затратной по времени счёта даже по сравнению с
вычислениями в квазигармоническом приближении, которое ис-
пользовалось в данной работе.


