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РАСЧЕТ ЛОКАЛИЗОВАННЫХ СОСТОЯНИЙ 
В ИОННЫХ КРИСТАЛЛАХВ рамках одноэлектронной задачи для решения системы разностных уравнений относительно коэффициентов разложения волновой функции по атомным орбиталям (амплитуд атомных функций) предложен метод,- явно не опирающийся на технику функций Грина. Метод содержит в себе одновременно идею кластерных и зонных расчетов и дает существенные преимущества при анализе локализованных состояний, что показано на примере описания как одиночных примесей, так и их комплексов в ион­ных кристаллах со структурой флюорита. Рассмотрен случай периоди­ческого распределения дефектов.В развиваемом методе решение исходной системы уравнений запи - сывается в форме, характерной для идеального кристалла, но с вклю­чением дополнительных параметрических функций, позволяющих выде­лить область, относящуюся к кластеру. Последний может отличаться от остальной системы по своим физическим свойствам либо описывать­ся на иной концептуальной базе. Граничные условия выражаются через названные параметрические функции общего решения, содержащие произвольные константы. Последние определяются из условий «сшивки» по границе кластер — среда. Это приводит к согласованному описанию всего кристалла и его фрагмента.
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