
[image: image1.emf]Исследование электронных, упругих и тепловых свойств  MgB 2   Неустроева Августина Викторовна   Северо - восточный федеральный университет им. М.К.Аммосова   В настоящее время и сследование  сверхпроводимости   для разработки моделей и  методов по получению   высокотемпературных сверхпроводников   стала особенно  актуальной [ 1,2 ] .   Одним из основных моментов при исследовании сверхпроводниковых  свойств элементов и металлических соединений является их структурные, электронные,  упругие   и тепловые   свойств а .     В  работе  рассматривается  кластерная модель  Д иборид а   магния   ( MgB 2 ) .  Д иборид  Магния имеет  сло истую кристаллическую структуру, характерной   особенность ю   является  –   сверхпроводящие свойства 2 - го рода .   [ 4 ].  Р азмерность кластера:   [19,38 ] 1   и  [19,38 ] 2 ,    здесь [ 19,38 ]  -   количество атомов, образующих ребро основания одного слоя кластера,  [ ] 1   –   количество слоев .  Для создания начальной структуры, межатомные расстояния были  взяты с результатов работы [ 3 ].   Расчеты проводились квантово - механическими методами осно ванными на  теории  функционала   плотности ( DFT ).    Найдена энергия для фиксированной конфигурации.  Проведена оптимизация   начальной структуры и расчет частот нормальных колебаний и термодинамических  свойств молекул .   Показана зависимость  колебательной энергии при различны х температурах .     Литература   1.   Полещук О.Х., Кижнер   Д.М.  Химические исследования методами расчет а  электронной структуры молекул: Учебное пособие.  –   Томск:   Изд - во   ТПГУ.   2006 С.  146.   2.   Tanaka   J .  Ab   initio   quantum   chemical   calculation   of   the   pair   potentials   of   superconductors   //  Physica C: Superconductivity and its Applications . Volume 445 - 448,  Issue 1 - 2, 1 October 2006,  Pages 150 - 153   3.   Ивановский А.Л.  Зонная структура   и свойства сверхпроводящего MgB 2   и  родственных соединений   // Физика твердого тела. 2003. Т. 45, Вып. 10. стр. 1742 - 1769.   Научный руководитель: к.т.н. Федоров А.Г.    


Исследование электронных, упругих и тепловых свойств MgB2

Неустроева Августина Викторовна

Северо-восточный федеральный университет им. М.К.Аммосова

В настоящее время исследование сверхпроводимости для разработки моделей и методов по получению высокотемпературных сверхпроводников стала особенно актуальной [1,2]. Одним из основных моментов при исследовании сверхпроводниковых свойств элементов и металлических соединений является их структурные, электронные, упругие и тепловые свойства. 

В работе рассматривается кластерная модель Диборида магния (MgB2). Диборид Магния имеет слоистую кристаллическую структуру, характерной особенностью является – сверхпроводящие свойства 2-го рода. [4]. Размерность кластера:

[19,38]1 и [19,38]2, 

здесь [19,38] - количество атомов, образующих ребро основания одного слоя кластера, []1 – количество слоев. Для создания начальной структуры, межатомные расстояния были взяты с результатов работы [3].

Расчеты проводились квантово-механическими методами основанными на теории функционала плотности (DFT). 

Найдена энергия для фиксированной конфигурации. Проведена оптимизация начальной структуры и расчет частот нормальных колебаний и термодинамических свойств молекул.

Показана зависимость колебательной энергии при различных температурах. 
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