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3.5 µм величина упрочнения остается постоянной, из чего следует, что наибольший эффект 

упрочнения которого можно достичь при увеличении времени осаждения составляет не более 

1.6 раз в сравнении с начальным значением твердости. При этом в этом случае изменение 

величины твердости при различных временах осаждения свидетельствует о наличии 

анизотропии в значении твердости, с характерными малыми значениями показателей 

твердости при толщинах пленок меньше 2.0 – 3.0 µм. 
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Предмет. В последние годы сплавы Гейслера широко изучались из-за их 

разнообразных магнитных явлений. Среди них сплавы Гейслера на основе марганца 

привлекли большое внимание благодаря своим уникальным свойствам и потенциальному 

применению во многих технологических областях. Одним из важных применений сплавов 

Гейслера на основе марганца является их использование в области спинтроники - области 

электроники, где передача энергии и информации осуществляется не электрическим током, а 

током спинов. Для этого нужно изучить разные физические свойства этих металлов, особенно 

магнитные свойства. 

Цели.Исследование физических свойств структуры 𝑀𝑛2𝐶𝑜0.5𝑉0.5𝑍 (𝑍 =
𝐴𝑙).Вычисление и нахождение компенсации полного магнитного момента.  

Методология. В процессе были использованы разные физические и математические 

приближения. В качестве метода расчета был использован теория функционала плотности. 

Также на основе этого метода был использован программа VASP. 

Результаты. Структурные, электронные и магнитные свойства𝑀𝑛2𝐶𝑜1−𝑥𝑉𝑥𝑍   (Z =Al, 

x = 0, 0.25, 0.5, 0,75). 1) Сплавы Гейслера были теоретически исследованы для случая структур 

𝐿21,𝐿21𝑏 и XA. Было обнаружено, что структура XA более стабильна при низких 

концентрациях V, в то время как структура 𝐿21 энергетически выгодна при высоких 

концентрациях V. Переход от упорядочения 𝐿21 к упорядочению XA происходит вблизи x = 

0,5, что качественно согласуется с результатами эксперимента. Было обнаружено, что 

структура XA более стабильна при низких концентрациях V, в то время как структура 𝐿21 

энергетически выгодна при высоких концентрациях V. Переход от упорядочения 𝐿21 к 

упорядочению XA происходит вблизи x = 0,5, что качественно согласуется с результатами 

эксперимента. Сравнение энергий структур 𝐿21𝑏 и XA приводит к тому, что фазовый переход 
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между этими структурами происходит при x = 0,25, что отлично согласуется с 

экспериментальными данными. Параметры решетки линейно изменяются с ростом x. Для 

структуры 𝐿21 наблюдалось небольшое уменьшение постоянной решетки a, в то время как для 

структуры XA было обнаружено увеличение a. 

Выводы. Экспериментально наблюдаемое нелинейное поведение параметров решетки 

при изменении содержания V, скорее всего, является проявлением наличия смеси фаз. Почти 

полная компенсация магнитного момента была достигнута для сплава𝑀𝑛2𝐶𝑜1−𝑥𝑉𝑥𝑍(Z =Al) 

при x = 0,5 для упорядочения XA. В случае упорядочения 𝐿21𝑏 необходимо учитывать 

частичный беспорядок атомов в подрешетках Mn и Co, чтобы добиться компенсации 

магнитного момента. 

В данной статье представлены результаты исследований теории плотности 

функционаластруктурных, электронных и магнитных свойств сплавов 

Гейслера𝑀𝑛2𝐶𝑜1−𝑥𝑉𝑥𝑍(Z =Al, x = 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1) для случая структур𝐿21 и XA. Показано, 

что при x = 0 структура XA более стабильна, в то время как при x = 1 структура𝐿21 менее 

стабильна. Переход от одного типа упорядочения к другому происходит вблизи x = 0,5. 

Включение дополнительного атомного беспорядка путем рассмотрения решеток структуры 

𝐿21𝑏 улучшает соответствие между теорией и экспериментом, и фазовый переход происходит 

при концентрации ванадия x = 0,25. В зависимости от степени замещения V Co постоянные 

решетки структур 𝐿21 и XA изменяются по-разному, объясняя экспериментально 

наблюдаемые тенденции изменения постоянных решетки. При x=0.5 для структуры XA было 

достигнуто практический полная компенсация магнитного момента. Компенсированный 

магнитный момент для этих сплавов составляет 0,06 mB/f.u. Рассчитанные значения 

магнитных моментов сплавов с упорядочением XAсоответствуют значениям, рассчитанным в 

соответствии с правилом S-P. Чтобы достичь согласия с правилом S-P для структуры𝐿21, 

необходимо принять во внимание другие типы атомного беспорядка, такие как обмен между 

атомами Co и Mn. Замена атомов Co на V приводит к изменению электронной структуры 

сплава из SGS в полуметаллическое состояние. В то же время ширина запрещенной зоны для 

состояний со спин-меньшинством исчезает, и формируется псевдощелевое состояние с DOS 

на 2 порядка меньше аналогичного значения для состояний со спин-большинством. 
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Несмотря на растущий спрос на энергию, значительное внимание уделяется усилиям по 

сокращению зависимости от углеводородов и традиционных источников энергии. [ 1 , ] Для 

этого предлагается использовать различные альтернативные источники энергии, с акцентом 

на ядерной и термоядерной энергетике. В частности, в сфере атомной энергетики наблюдается 

стремление к переходу от традиционных реакторных установок к высокотемпературным 

ядерным реакторам, способным работать при повышенных температурах теплоносителя и 

обладающим большим ресурсом производительности. В термоядерной энергетике акцент 

делается на использовании новых видов ядерного топлива, причем одним из наиболее 

перспективных является тритий. Эксплуатация трития позволяет получить достаточное 

количество энергии, способного удовлетворить ряд потребностей энергетики и 

способствовать постепенному отказу от традиционных источников энергии. Более того, 

термоядерная энергетика и электростанции рассматриваются как одни из наиболее 

перспективных систем будущего. Исследования в этом направлении крайне актуальны и 

важны, учитывая множество нерешенных проблем, связанных с их применением. 

Одной из ключевых проблем термоядерной энергетики является вопрос производства трития, 

необходимого для топливного цикла термоядерных установок, поскольку он выполняет роль 

основного обеспечения топлива. Эта проблема связана с недостаточной производительностью 

традиционных методов производства трития, которые не в состоянии обеспечивать все виды 

термоядерных установок.  [ 2 ]В связи с этим следует обратить внимание на использование 

бланкетных материалов, состоящих из литиевой керамики. Применение литиевой керамики на 

основе титанатов, силикатов или цирконатов надежно выглядит из-за возможности 

образования трития в результате ядерных компонентов лития с нейтронами. Большинство 

специалистов в этой области сходятся во мнении, что использование лития или 

литийсодержащей керамики полностью решает проблему тритиевого топлива для 

термоядерной энергетики, в перспективе долгосрочных запасов лития.[ 3  4 5  ] 
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