Optymalizacja wlasciwosci stopow i zwigzkéw miedzymetalicznych twardych magnetycznie
w oparciu o obliczenia ab initio
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WPROWADZENIE: Powszechnie stosowane magnetycznie twarde stopy zawieraja pierwiastki
ziem rzadkich. Obecnie technolodzy skupiaja si¢ na ograniczeniu badz calkowitym
wyeliminowaniu ich ze sktadu. Jednym z takich stopow jest FeCo, dla ktorego przeprowadzono
wstepne obliczenia metodami z pierwszych zasad (ab initio). W oparciu o metode virtual crystal
approximation (VCA) wykonano obliczenia, wskazujace na duzg warto$¢ energii anizotropii
magnetycznej [1] dla tej rodziny zwigzkéw, a ponadto modyfikacje sktadu chemicznego moga
prowadzi¢ do dodatkowego wzrostu energii anizotropii magnetycznej [2]. Nalezy si¢ spodziewacé,
ze niewielkie modyfikacje zawartosci poszczegdlnych sktadnikdw mogg istotnie zwickszy¢ wartosé
anizotropii magnetokrystalicznej rowniez w innych stopach bazujacych na pierwiastkach metali
przejsciowych, czego dowodem sa obliczenia przeprowadzone z wykorzystaniem teorii funkcjonatu
gestosci (density functional theory - DFT) dla stopu Hf,Co; ;B [3].

CEL NAUKOWY PRACY I PROPONOWANE METODY BADAWCZE: Glownym celem
pracy doktorskiej bedzie charakterystyka stopow i zwigzkéw miedzymetalicznych, bazujacych na
pierwiastkach metali przejSciowych, z wykorzystaniem teoretycznych metod obliczeniowych,
a takze opis wptywu podstawien i domieszkowania na ich wlasciwosci. Wyniki beda podstawa
do zaprojektowania nowych magnetycznie twardych stopow, mogacych znalez¢ zastosowanie
w sensorach magnetycznych. Do obliczenia struktury elektronowej z uwzglednieniem réznych
wersji potencjalu  wymiennego oraz poprawkami gradientowymi zostanie wykorzystane
przyblizenie lokalnej gestos$ci spinowej (LSDA) [4]. W przypadku, gdy efekty korelacyjne beda
odgrywaty znaczaca role, dodatkowo uwzglednione zostang poprawki LSD+U. Metody typu ab
initio z pelnym potencjatem (FP), takie jak FP-LAPW 1 FPLO, moga by¢ uzyteczne jako baza dla
przeprowadzenia prac eksperymentalnych. Dla struktur, w ktorych efekt relatywistyczny bedzie
odgrywal istotng rolg, zastosowany zostanie formalizm relatywistyczny ze sprz¢zeniem spin-orbita,
a wklady orbitalne do catkowitego momentu magnetycznego wyliczane beda z uwzglednieniem
orbitalnej polaryzacji. Pomocniczo bedg takze zastosowane metody duzych superkomorek lub
przyblizenie koherentnego potencjatu (CPA).
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