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The FexTiS2 intercalation system with atom Fe concentration x=1/3 was studied using 
first-principle calculations and evolutionary algorithms. Calculations were performed for a 
single unit cell for various magnetic and nonmagnetic configurations with changes in the 
shape and volume of the unit cell. 

 
Интеркаляционные соединения переходных металлов относятся к 

материалам, обладающих большим значением коэффициента 
магнитосопротивления, чем вызывают большой интерес для исследования в 
физике конденсированного состояния [1,2]. Интеркаляция - введение «гостевых» 
атомов, ионов или молекул между слоями слоистых соединений, и 
результирующие вещества, полученные в процессе интеркаляции, называются 
«интеркаляционными соединениями» или «интеркалатами». Интеркалаты, 
содержащие атомы переходных металлов, типа FexTS2, где T = Ti или Ta, 
проявляют различные магнитные состояния в зависимости от концентрации 
интеркалируемого железа [3].  

В данной работе проводилось исследование интеркаляционного соединения 
FexTiS2 с концентрацией атомов железа x = 1/3 с применением первопринципных 
расчётов [4] и эволюционных алгоритмов программного комплекса USPEX [5].  
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Рис. 1. Вариант лучшей структуры, выбранный эволюционным алгоритмом с 

применением программы оптимизации VASP в разных проекциях. 
 
По результатам проведенных расчётов были получены кристаллические 

структуры с помощью алгоритмов USPEX и первопринципных расчётов для 
немагнитной и различных магнитных конфигураций. Предсказаны 
кристаллические структуры при учёте изменения формы и объёма элементарной 
ячейки. При исследование немагнитной конфигурации (рис. 1) была получена 
структура, у которой наблюдается сохранение октаэдральной формы соединения 
TiS2 и FeS2, изменения угла в проекции координатной оси C, незначительное 
смещение атомных слоёв в ячейки. При исследование магнитных конфигураций 
выявлено нарушения октаэдральной формы соединений, аномально большие 
значения магнитных моментов Ti, превышающие магнитные моменты атомов Fe. 
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