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文章摘要：

采用MS-Xα方法研究了Nin (n=2—6)原子簇的电子结构和原子磁矩, 发现团簇
的几何对称性对原子磁矩和电子态密度的分布有重要影响. 具有Oh点群对称的
八面体原子簇Ni6的3Eg轨道上存在很强的负交换耦合, 呈现反铁磁耦合趋势; 
具有C3v点群对称的三边金字塔结构的原子簇Ni5位于塔顶点的Ni原子与基面
上的Ni原子磁矩方向相反, 但大小不等, 呈现出亚铁磁交换耦合特征. 与金
属Ni相比, 有些Ni原子团簇磁性增强, 有些团簇磁性减弱. 这一结果能够较
好地解释铁磁超微颗粒呈现出的表面磁性异常现象.
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