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Celem projektu jest opracowanie nowej generacji stopOw magnetycznych do zastosowania jako
magnesy trwate oraz zbadanie wptywu sktadu chemicznego na ich wtasciwosci elektronowe i magne-
tyczne.

Motywacja do podjecia powyzszych badan sa poszukiwania nowych materiatéw magnetycznie
twardych niezawierajacych metali ziem rzadkich jako zamiennikow powszechnie uzywanych magne-
sow neodymowych. Powyzsze poszukiwania motywowane sa przez niestabilne ceny metali ziem
rzadkich oraz w dluzszej perspektywie ryzyko catkowitego wyczerpania ich zasobéw. Uzyskane w
projekcie wyniki obliczen z pierwszych zasad stang si¢ drogowskazem w opracowaniu nowej gene-
racji magnesow trwatych.

Projekt koncentruje si¢ na materiatach na bazie zelaza, kobaltu, manganu i ceru oraz ich stopach
z pierwiastkami 5d. W ramach projektu wytypowane materiaty sa modelowane komputerowo w
skali atomowej przy pomocy metod obliczei kwantowo-mechanicznych, nazywanych obliczeniami z
pierwszych zasad. W projekcie obliczane sa wlasciwoSci materiatow krytyczne dla ich zastosowan
jako magneséw trwatych. Obliczanymi parametrami sa migdzy innymi namagnesowanie, energia
anizotropii magnetokrystalicznej (anizotropia wewnetrzna) i temperatura Curie. Cztonkowie projektu
Scisle wspotpracuja z partnerami z Wydziatu Fizyki i Astronomii Uniwersytetu w Uppsali w Szwecji.
Ponadto, efektywng realizacj¢ zadan obliczeniowych zapewnia grant obliczeniowy w Poznaiiskim
Centrum Superkomputerowo-Sieciowym (PCSS).

Efektem koncowy niniejszego projektu beda wyniki szeroko zakrojonych badan obliczeniowych,
ktére pozwola zidentyfikowaé najbardziej obiecujacych kandydatéw z grupy rozwazanych stopow
do zastosowania jako magnesy trwate niezawierajace pierwiastkow ziem rzadkich. Oczekujemy, ze
najbardziej obiecujace sktady chemiczne wyznaczone z obliczen z pierwsze zasady zostana zsynte-
tyzowane i beda wykazywac przewage nad istniejacymi materialami niezawierajacymi metali ziem
rzadkich. Ponadto, poprawa ogélnego zrozumienia problemu pozwoli na opracowanie nowych stra-

tegii poszukiwania nowych magneséw trwatych.



