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Аннотация: Разработана модель для расчета ab initio фононных 

свойств трехкомпонентных твердых растворов дихалькогенидов 

тугоплавких металлов, основанная на допущении об одинаковом 

смещении однотипных атомов халькогена и несвязанных смещениях 

атомов металла. Результаты расчета частот фононов в точке Г для 

мономолекулярных слоев MoS2–xSex и MoS2–xTex показали их 

соответствие с имеющимися экспериментальными данными 

спектроскопии комбинационного рассеяния. 
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