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Wprowadzenie:

Kwantowo-mechaniczny model budowy atomu pozwolil w latach dwudziestych XX w. na
wyjasnienie w jednej chwili szeregu wtasciwosci wszystkich pierwiastkow w uktadzie okresowym.
Naturalnym krokiem byta rozbudowa modelu teoretycznego od pojedynczego atomu do molekuty
dwuatomowej itd. Uwienczeniem tej drogi sa modele cial stalych zawierajace jednoczes$nie wiele
atomow roznego typu. Przyktadem moze by¢ model powszechnie znanego magnesu neodymowego
o formule NdoFeq4B. W ktérym to modelu jedynym zatoZeniem jest okreslona liczba atomowa Z

poszczeg6lnych pierwiastkow. Geometria 3D badanego uktadu moze by¢ nastgpnie modelowana w
oparciu o badania rentgenowskie struktury krystalograficznej, jak rowniez okreslana teoretycznie.
Numeryczne rozwigzanie rownan dla wszystkich elektronow oddzialujacych w uktadzie pozwala
wyznaczy¢ strukture pasmowg badanego materiatu, a stad szereg wihasnosci makroskopowych
takich jak wspolczynnik sprezystosci czy namagnesowanie.

Zaktad Teorii Ciata Stalego (Z2) IFM PAN wykorzystuje superkomputer o architekturze
dedykowanej do obliczen wieloprocesorowych  (http://www.ifmpan.poznan.pl/pl/jednostki-
naukowe/zaklad-teorii-ciala-stalego-wyposazenie.html). Z2 dysponuje rownocze$nie szeroka gama
specjalistycznego oprogramowania bazujgcego na systemie operacyjnym Linux.

Cel naukowy pracy i proponowane metody badawcze.

Glownym celem pracy bedzie opracowanie nowej generacji materialdw magnetycznych
niezawierajacych pierwiastkow ziem rzadkich do zastosowania jako magnesy trwate. W ramach
projektu wytypowane materialy na bazie stopéw zelazo-kobalt-bor beda modelowane komputerowo
w skali atomowej przy pomocy metod obliczen kwantowo-mechanicznych, nazywanych metodami
"z pierwszych zasad" lub ab initio. Obliczenia ab initio nakierowane bedg na uwzglednienie
nieporzadku chemicznego. W tym celu zostang wykorzystane programy WIEN2k, FPLO oraz SPR-
KKR.
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