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Abstrakt: V préaci popisujeme nékolik vypocetnich metod studia magnetick-
ych materialt, které nasledné aplikujeme na vybrané redlné materialy. Teorie
funkcionalu hustoty kombinovana s exaktni diagonalizaci primésového modelu je
pouzita ke zkoumani tii pripad kobaltového atomu zabudovaného v krystalové
miizi nebo adsorbovaného na povrchu jiného prechodového kovu. Pro kazdou
z téchto primeési jsou vypocteny rizné fyzikalni charakteristiky vcetné jeji spek-
tralni hustota. Dale jsou zkoumany slouceniny FeHfSb a UFe;(Si; jako potencialni
magneticky tvrdé materialy, a to prostiednictvim vypocti jejich magnetokrystal-
ické anizotropie a termodynamické stability.
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