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      Аннотация

    
        
          Из первых принципов методом теории функционала плотности исследуются различные магнитные упорядочения гетероструктур, образованных манганитами CaMnO3 и BaMnO3 на подложках SrTiO3 и BaTiO3, а также магнитная анизотропия графена на подложке Ni (111), интеркалированного атомами Fe. Вычисляется зонная структура, распределение заряда и магнитного момента в пространстве, энергии магнитных структур. В манганитах анализируется зонная структура, выявляются упорядочения с наименьшей энергией. Выявляется полуметаллический характер зонной структуры ряда соединений. В графене анализируется магнитная анизотропия и диполь-дипольное взаимодействие тонких плёнок, выявляется направление магнитного момента, минимизирующего полную энергию.
        

        
          Ab initio density functional theory is used to discover the magnetic properties of heterojunctions CaMnO3 and BaMnO3 on SrTiO3 and BaTiO3 substrates. Magnetic anisotropy of structures consisting of graphene on Ni (111) substrates and intercalated by Fe atoms are calculated. Band structure, charge, and magnetic moment density and cell energies are obtained. Structures with energy minimum are revealed. Half-metal properties of some compounds are found out. In intercalated graphene magnetic anisotropy and dipole-dipole interaction are explored, magnetic moment directions minimizing cell energy are obtained.
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