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      Аннотация

    
        
          Данная работа посвящена расчёту зонной структуры и магнитных свойств поверхности FeNi3(110). Вычисления проводились по  теории функционала плотности с базисом плоских волн и использованием псевдопотенциалов с помощью пакета программ PWscf дистрибутива QUANTUM ESPRESSO. Была проведена структурная оптимизация объёмного FeNi3 и получена его постоянная решётки. Также была получена спин-разрешённая зонная структура и магнитные моменты атомов FeNi3. Была составлена пятислойная модель поверхности FeNi3(110) с вакуумным зазором и проведена структурная оптимизация для трёх верхних атомных слоёв модели. В результате вычислений была получена спин-разрешённая зонная структура и магнитные моменты атомов поверхности FeNi3(110) и было установлено, что атомы на поверхности имеют больший магнитный момент, чем в объёме. Полученные результаты могут быть полезны для исследований в области спинтроники. Полученные результаты могут быть в дальнейшем использованы для исследования свойств адсорбированных на поверхности FeNi3(110) атомов.
        

        
          The work is devoted to the ab initio density functional theory calculation of the electronic band structure and the magnetic properties of FeNi3(110) surface. The PWscf package of QUANTUM ESPRESSO distribution was used to carry out the calculations. The series of “relax” type calculations was carried out in order to determine optimal lattice constant of bulk FeNi3. As a result, spin-resolved band structure and magnetic moments of the atoms were also obtained. The five-layer slab model of FeNi3(110) surface was constructed. The series of “vc-relax” type calculations with the two bottom atomic layers fixed in bulk positions was carried out in order to obtain optimized geometric structure of the three top atomic layers. As a result, spin-resolved band structure and magnetic moments of the FeNi3(110) surface atoms were obtained. Magnetic moments of the surface atoms were found to be greater than those of the atoms of bulk FeNi3. The obtained results may prove useful for the future research on spintronics. The obtained results can be used in the future to study magnetic properties of the atoms adsorbed on the FeNi3(110) surface.
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