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Â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (PAW-VASP)
âûïîëíåí ðàñ÷åò ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ ïðèìåñè óãëåðîäà â ãöê ïàðà-
ìàãíèòíûõ Fe-Mn ñïëàâàõ. Äëÿ ðàñ÷åòà èñïîëüçîâàíà ïðåäëîæåííàÿ
íàìè ðàíåå ñõåìà, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò ó÷èòûâàòü òåïëîâûå ìàãíèòíûå
ôëóêòóàöèè â ïàðàìàãíèòíîé ìàòðèöå ñ òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè, àäàï-
òèðîâàííàÿ äëÿ ìàòåðèàëîâ íå òîëüêî ñ ìàãíèòíûì, íî è àòîìíûì
áåñïîðÿäêîì. Ïîêàçàíî, ÷òî â ñïëàâå, ñîäåðæàùåì ìàðãàíåö, ýíåðãèÿ
ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà ñòàíîâèòñÿ íèæå îòíîñèòåëüíî ðàñòâîðåíèÿ â
÷èñòîì ïàðàìàãíèòíîì ãàììà-æåëåçå. Óìåíüøåíèå ýíåðãèè ðàñòâîðå-
íèÿ óãëåðîäà â ñïëàâàõ ñ Mn, ïîëó÷åííîå òåîðåòè÷åñêè, êà÷åñòâåííî
ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Â ðàáîòå ïðîâåäåí àíàëèç âîçìîæíûõ
ôàêòîðîâ, ïðèâîäÿùèõ ê óâåëè÷åíèþ ðàñòâîðèìîñòè óãëåðîäà â ñïëà-
âàõ, ñîäåðæàùèõ ìàðãàíåö.
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