Расчет зонной структуры никеля

Черосов Михаил Андреевич
студент

Северо-восточный федеральный университет имени М. К. Аммосова, 

физико-технический институт, г. Якутск, Россия
mc9595@mail.ru
Физические свойства кристаллов зависят от типа их симметрии, электронного и энергетического строения. Для описания электронных спектров и свойств систем с ковалентными и ионными связями зачастую использовались феноменологические модели, которые не позволяли выявить основные тенденции и закономерности электронного строения кристаллов. В последнее время появилась реальная возможность проведения соответствующих расчетов из первых принципов с использованием высокопроизводительных многопроцессорных вычислительных систем. 

В настоящей работе приведены результаты квантово-химических расчетов никеля. Расчеты электронной структуры выполнены в рамках теории функционала плотности. Результаты расчетов позволяют выявить особенности зонной структуры, определяющие проявление нетривиальных структурных, магнитных свойств этих систем.

