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τ-MnAl의 자기적 특성과 MCA에 관한 제일원리 계산
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최근 희토류 금속 자석 대체 물질에 대한 관심이 증가되고 있는 가운데 MnAl이 희토류 대체 자석 물질로써 

최근 주목 받고 있다. MnAl은 단위 낱칸당 망간 원자 2개와 실리콘 원자2개로 이루어져 있으며 정방정계 구조

를 가지고 있다. 실험에서의 MnAl은 덩치일때 격자상수가 a=2.77Å, c=3. 56Å일때 망간당 자기모멘트는 1.94 

μB으로 알려져 있다. 그러나 본 계산에서는 격자상수는 a=3.45 Å, c=3.89 Å일때 Mn당 자기모멘트는 2.254 

μB을 갖는 것으로 계산 되었다. 이에 응력에 따른 변화에 따라 각각의 자기모멘트와 MCA의 변화에 대해 고찰

하여 보았다. 본 연구에서의 응력은 a, b 방향으로 계산에서 얻은 총 에너지 최소의 격자상수를 중심으로 -3 

% (압축응력)에서 +3% (인장인력)까지 고려하였다.
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