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I. Interfete de tip Fe/NaBr/Fe si Fe/AgBr/Fe
Utilizdnd metoda TB-LMTO, am calculat structurile electronice self-consistente, in
starea fundamentala, ale compusilor NaBr si AgBr, care cristalizeaza intr-o structura cubica
(Fm3m), folosind aproximatia sferelor atomice. Calculele au fost efectuate in limita
relativistica-scalara, respectiv fara cuplajul spin-orbita. Pentru energia de schimb-corelatie s-a
folosit parametrizarea de tip Vosko-Wilk-Nussair, in aproximatia densitatii de spin locale
(LSDA). Ca urmare a prezentei unor structuri de tip rocksalt, care nu sunt compacte, s-au inserat
doua sfere goale n pozitiile interstitiale situate intre straturile de NaBr(AgBr), fara insa a afecta
simetria cristalina.
Structurile de banda ale compusilor NaBr si AgBr sunt redate in Fig. I.1. S-au obtinut
valori ale benzilor interzise de 3.6 eV (NaBr) si respectiv 0.9 eV (AgBr). Aceste valori sunt

ceva mai mici, comparativ cu cele determinate experimental.
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Fig.1.1

In Fig. 1.2 sunt prezentate structurile jonctiunilor Fe/NaBr(AgBr), folosite ca baza de
plecare n studiul prezent. Calculele au fost facute corespunzator cu parametrii de retea fixati
epitaxial la constanta de retea a fierului, anasr = 2 are, aagar = 2 are. Structurile compusilor NaBr
si AgBr se potrivesc epitaxial cu structura cvc a fierului. S-au analizat doua modele de interfete:

e Cl1,1n care atomii de fier sunt situati deasupra pozitiilor ocupate de Na(Ag) si Br

e C2, unde atomii de fier sunt situati deasupra golurilor situate intre atomii de Na(Ag) si

Br.
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Fig.1.2

Pentru a asigura umplerea spatiului, impusa de aproximatia sferelor atomice (ASA) s-au
introdus doua sfere goale. Ca urmare a prezentei planelor continand aceste sfere, intre straturile
adiacente de NaBr(AgBr), spatiul ocupat de bariera nu mai este simetric. In scopul de a avea
jonctiuni simetrice (cu un numar par de straturi), s-au considerat electrozi asimetrici avand
numarul de straturi atomice n si respectiv n+1. In acest context, calculele au fost efectuate, spre
exemplu, asupra unui model de jonctiune 6Fe/9NaBr/7Fe. Am notat straturile atomice, plecand
de la interfata, prin I, I-1, I-2 In portiunea metalica si respectiv prin I, I+1, I+2.... In bariera.

Structurile electronice precum si proprietatile magnetice in stare fundamentala,
determinate, ca urmare a studiilor prezente, sunt redate in Fig.1.3. Drept consecinta a localizarii

energiei Fermi langa capatul benzii de conductie a NaBr, apare un transfer de sarcina intre



stratul magnetic de fier si bariera de NaBr. Ca urmare a transferului de sarcina, la interfete, se

formeaza Tn banda interzisa (gap) a barierei, stari metalice induse (MIGs).
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La distanta de interfata, straturile de fier isi recupereaza distributia de sarcina,
caracteristica probei masive in timp ce Tn bariera de NaBr aceasta tinde sa fie recuperata
incepand chiar cu stratul al doilea de la interfata. Transferul de sarcina, caracteristic fierului, la
interfata C1, este de =-0.77 e in timp ce la interfata de tip C2, este ceva mai mic, de =-0.38 e".

La interfata de tip C1 a barierei, sarcina electrica a Br scade prin = 0.03 e” iar la Na prin = 0.02

12

e". La interfata de tip C2, sarcina electrica creste atat la Br precum si la Na prin = 0.22 " si
respectiv 0.55 e".

Momentele magnetice ale fierului, la ambele tipuri de interfete (C1 si C2) cresc peste
valoarea caracteristica fierului metalic, si anume la = 2.94 pg (C1) si respectiv = 2.60 g (C2).
Referindu-ne la numerotarea straturilor mentionata in Fig.1.3, remarcam polarizari mici induse
n pozitiile Na (= 0.02 pg) si Br (= 0.03 ps) in straturile cu z = 3 si 12, la interfata de tip C1. In
interiorul barierei (straturile 4 < z < 11), nu mai apar polarizari induse atat pe pozitiile Na
precum si ale Br. La interfetele de tip C2, polarizarile induse pe aceleasi straturi ca cele
mentionate mai sus (z = 3 si 12), sunt negative pe Na (= -0.02 pg) si pozitive la Br (= 0.09 ug).

Nu se evidentiaza efecte de polarizare in interiorul barierei.
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S-au studiat deasemenea densitatile de stari pe straturi si atomi, n afara interfetei (stratul
I-2) precum si la interfata de tip C1 — Fig. 1.4. Densitatile de stari, departe de interfata, (1-2),
sunt cele caracteristice fierului masiv avand sub-banda 3d cu spin majoritari plina. Nivelul
Fermi este localizat intr-un minim al densitatii de stari cu spini minoritari. La interfata (Fel),
densitatile de stari sunt modificate ca urmare a faptului ca fierul are o coordonare mai mica
precum si datorita interactiunii cu stratul de NaBr aflat la interfata. Astfel, sub-banda cu spini

minoritari este aproape complet ocupata in timp ce cea cu spini majoritari aproape goala.
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In cazul barierei de NaBr, langa interfata, apar stari metalice induse in banda interzisa
(gap) — Fig.1.5. Ca urmare, interfetele de tip Fe/NaBr(001) sunt practic metalice. Departandu-
ne de interfete se recupereaza comportarea caracteristica unui izolator. Contributiile la starile
metalice, induse Tn banda interzisa, sunt date de electroni d, p si s.
6Fe/9NaBr/7Fe 6Fe/9NaBr/7Fe
20 20 ———
ST
10| i iNagra)
5 PEOiBr(ed) - -

DOS (states/Ry spin)
o

DOS (states/Ry spin)
o

5L ! H _ 5+ i 3
ClL : ClL
10 ot - 10 P Lo
' i 1int. cdnfig.

150 : int. cd:nﬁg.i 15 Y ! 9- |
20 Ny L4 R g

08 -06 -04 -02 0 02 -0.8 -06 -04 -02 0 0.2

Energy (Ry) Energy (Ry)



6Fe/9NaBr/7Fe 6Fe/9NaBr/7Fe

2 \ \ \ - 2

215 Nagy &Y B =15

o 1| int. conﬂg.i F 2

é‘ 0.5 E 05

8 0 o 0

ﬁ 0.5 \% 05

w 1P n 1P

S 15P 8 15peect i 1 CLo

el '  int. config.
-2 ' 2 eect‘.gr | . | C
-08 -06 -04 -0.2 0 0.2 -08 -06 -04 -0.2 0 0.2
Energy (Ry) Energy (Ry)
Fig.l.5

S-a studiat cuplajul de schimb fintre straturi, in cazul unor jonctiuni de tip
6Fe/mNaBr(AgBr)/7Fe — Fig.1.6. In cazul barierei de NaBr, la interfata de tip C1, cuplajul de
schimb Tntre electrozii de Fe(001) si NaBr este mic si pozitiv pentru straturilecu 3 <m <8, si
respectiv negativ la interfata C2 pentru m < 6. Intensitatea cuplajului de schimb scade
exponential cu grosimea barierei.

In general, cuplajul de schimb intre straturi este negativ daca k2 < kLky si pozitiv
pentru k% > kiky. Am notat prin ke vectorul de unda in interiorul barierei iar prin kf, ki
vectorii de unda in electrozii metalici (fier). Vectorul de unda kr este determinat de inaltimea
barierei, k& o m Comportarile observate pentru cuplajele de schimb — Fig.l.6 — pot fi
corelate cu inaltimea barierei, care este mare la interfetele de tip C1 si respectiv mica la

interfetele de tip C2.
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In cazul barierei formate din AgBr, cuplajele de schimb intre straturi, la ambele tipuri
de interfete (C1 si C2), sunt de tip oscilatoriu — Fig.l.7. Comportarea oscilatorie poate fi corelata
Cu prezenta intr-o masura mai mare a starilor de tip MIGs langa interfatd. Amortizarea

oscilatiilor poate fi atribuita prezentei unei bariere avand o inaltime (energetica) mica.
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S-au studiat proprietatile de transport dependente de spin in jonctiuni de tip
6Fe/mNaBr/7Fe — Fig.l.8. Conductantele scad exponential cu grosimea barierei — Fig.l.8a.
Contributia dominanta la proprietatile de transport, in cazul interfetei de tip C1, este data de
canalul cu spini ,,jos”, n cazul configuratiei feromagnetice a electrozilor. Mentionam prezenta
unei modificari de panta la stratul cu m = 8. In cazul interfetei de tip C2, se observa contributii

similare pentru toate canalele de spin si configuratiile magnetice ale electrozilor.
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Magnetorezistenta prin tunelare, in cazul interfetei de tip C1, este mare, de ordinul =
10* % pentru m > 11, in timp ce la cea de tip C2 este de ordinul a 10°> % - Fig.1.8b.

Am analizat deasemenea conductantele k| - rezolvate. Transmisia printr-o jonctiune
planara, poate fi descrisa plecand de la structurile de banda complexe ale barierei. La interfata,
vectorul de unda are o componenta k;, care este conservata in timpul imprastierii si respectiv k;
in lungul directiei de transmisie. In interiorul benzii interzise a barierei, k; = g+i, unde
componenta imaginara i descrie variatia exponentiala a starilor evanescente. Probabilitatea de
transmisie pentru k; scade exponential cu d, largimea barierei, T oc exp(-2kd). Astfel scaderea
exponentiala a conductantelor Tn regiunea asimptotica — Fig. 1.8a — confirma prezenta unui
proces de tunelare in heterojonctiunile avand bariere constituite din NaBr si AgBr.

In canalul cu spini majoritari (spin up), in configuratia FM a electrozilor, conductantele
sunt asemanatoare cu cele ale electronilor liberi, cu un maxim pronuntat in punctul I - Fig.1.9.
Procesul de conductie este determinat de starile Az. In cazul barierei NaBr, minimul Tn banda
de conductie, Tn centrul zonei Brillouin, apare in punctul I'1, n timp ce varful benzii de valenta
este situat in punctul I'is — Fig.1.1. Astfel fundul benzii de conductie si varful benzii de valenta
vor fi conectate prin banda pur imaginara avand simetria Az. In acest caz apare doar 0 mica
diminuare a contributiei benzii A1 la procesul de conductie. Contributiile starilor avand alte
simetrii vor scadea mai rapid si deci contributiile acestora la procesul de tunelare sunt
neglijabile. Ca atare, canalul A; este singurul canal pentru tunelarea directa in lungul barierelor
de NaBr si AgBr.
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Conductantele FM prin canalul cu spini minoritari precum si conductantele AFM sunt
dominate de ,,pete” pronuntate si “varfuri” cu aspect ascutit, Tn jurul punctului T - Fig.l.9.
Varfurile isi au originea in starile rezonante la interfete, Tn canalul cu spini minoritari si
contribuie la amplificarea efectului de transmisie prin tunelare rezonanta.

Rapoartele mari ale magnetorezistivitatilor, in bariera avand configuratia C1, sugereaza

ca sistemul studiat, este de interes, n contextul electronicii de spin.



1. Proprietatile de transport ale jonctiunilor magnetice cu efecte de tunelare
de tip Fe/Nai-xAgxBr/Fe

Am studiat efectul pe care 1l are o bariera in care NaBr a fost substituit treptat prin AgBr,
asupra proprietatilor de transport ale jonctiunilor 6Fe/9NaixAgxBr/7Fe. Calculele au fost
efectuate plecand de la o interfata de tip C1.

Dependentele de compozitia barierei, a conductantelor, in diferite canale de spin, sunt

redate in Fig.11.1.
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Conductantele Tn banda cu spini ”’jos”, pentru x < 0.2 si cu spini ,,sus”, pentru x > 0.8
sunt dominante n cazul unei configuratii FM a electrozilor magnetici. In regiunea cu compozitii
intermediare, canalele cu electroni avand spinul ,,jos” si respectiv spinul ,,sus” au contributii
similare.

Dependenta de compozitie a magnetorezistentei prin tunelare este redata in Fig.ll.2.
Valori TMR, mai mari de 10° % apar pentru compozitii ale barierei apropriate de x = 0 si
respectiv 1. Valorile TMR scad in regiuni ale barierei avand compozitii intermediare intre AgBr
si NaBr.
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Lucrari stiintifice publicate

I.1.Are insulating LiF barriers relevant for spin-polarized tunneling applications?
Insights from first principles calculations
P. Vlaic, E.Burzo, K. Carva
J. Phys.D: Appl. Phys. 49, 305302 (2016) IF=2.772

1.2.Spin-polarized transport using do ferromagnetism: an ab initio study of
CaC/MgS/CaC(001) heterojunctions
P. Vlaic, E. Burzo, K. Carva
J. Phys. D.: Appl. Phys. 48, 455002-455010, 2015 IF=2.772

I.3. Magnetic and electronic transport properties of some tunnel junctions with AgBr spin
filter barrier
P.Vlaic, E.Burzo
J. Phys.: Cond. Matter, (lucrarea va fi trimisa la publicare)

Lucrdri prezentate la conferinte internationale:

I.1. Spin polarized transport properties in Fe/NaBr(001) based heterojunctions
E.Burzo, P.Viaic
Invited lecture 16" International Balkan Workshop on Applied Physics, July 2016,
Constanta, Paper S1L2 p. 12

1.2. Spin dependent transport properties in MTJs having NaBr(AgBr) barriers
P. Vlaic, E.Burzo
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11" International Conference on Physics of Advanced Material, 2016 p.309 Poster

paper T4-P14

I11.  Perovskite duble pe baza de calciu

Structura cristalina si proprietatile magnetice ale perovskitelor de tip
Caz(Fe,Ni)MoOes

1.1  Structura cristalina

Perovskitele duble avand compozitiile CazFe1xNixM0oOs, cu x < 0.2, au 0 structura
cristalina de tip monoclinic, grupul spatial P21/n, dupa cum rezulta din spectrele de difractie de
raze X — Fig.111.1. Parametrii de retea cresc, pe masura ce continutul de nichel este mai mare —
Fig.111.2. Acestd comportare poate fi corelata cu raza ionilor Ni?* (0.68 A), mai mare comparativ
cu cele ale ionilor Fe* (0.645 A) sau Fe?*(0.61 A) avand coordinatia 6. Volumul celulelor
elementare variaza linear cu compozitia. Unghiul ce caracterizeaza structura monoclinica este
apropiat de 90°, indicand un caracter puternic pseudo-ortorombic. Continutul de defecte de tip

»antisite” creste liniar cu cel de nichel, de la=6 % (x =0) panala 9.5 % (x = 0.2).
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Compozitiile probelor precum si dimensiunile granulelor au fost determinate prin studii
de tip SEM si EDS. Spre exemplu, prezentam in Fig 111.3, datele obtinute in cazul probei
Ca2FeMoOs. Studiile intreprinse evidentiaza diferente in compozitii, comparativ cu cele

folosite la prepararea probelor — Tabelul 111.1.
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Fig.111.3
Tabel 1
Compozitia probelor si proprietatile magnetice
X Composition Te 1/x0 C o 0
(K) | (emu/f.u)?® | (emuK/fu.) | (emu/fu)'K | (K)
0.1 | CazFe1.02M00.9550s.92 367 |-96.4 3.67 520 331
0.2 | CazFeo.922Nio.0oM01.02061 | 330 |-91.3 351 112 322
0.3 | CasFeon.s1Nio.185M00.9906.06 | 323 | -97 3.21 84 311

Fractiunea din compozitiile perovskitelor, in care ionii metalelor de tranzitie au valente
variabile, are forma Fe3*Fe?* MoS*Mo$?,. Plecand de la compozitiile determinate prin
microscopie electronica, Tn acord cu regula neutralitatii sarcinilor, am determinat relatiile dintre
parametrii u si v. Acestea sunt:

u-v=0.1(x =0), 0.056 (x =0.1), 0.17 (x = 0.2) (1)
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I11.2  Proprietati magnetice

Dependentele de temperatura ale magnetizarilor probelor cu x = 0, 0.1, si 0.2 racite n
lipsa cdmpului magnetic (ZFC) sau intr-un camp extern de 1 kOe (FC), sunt redate in Fig. 111.4.
Se evidentiaza comportari usor ireversibile, care sugereaza prezenta unor contributii de tip
mictomagnetic (cluster glass), suprapuse peste 0 comportare dominanta de tip ferimagnetic.
Momentele magnetice ale aglomerarilor (cluster) sunt aliniate paralel cu cdmpul magnetic,
pentru valori ale acestuia mai mari de 20 kOe. Magnetizarile la saturatie, determinate la 4 K,

scad cu o panta de = 0.7 P corespunzatoare la un atom de nichel substituit.
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01130 2 1-x X 6
0.2, |—m—zFC| |
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5 20 _
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E s s
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| 51
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0 " 1 " 1 " 1 1
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T (K)
Fig.111.4

Datele obtinute prin masuratori magnetice au fost analizate presupunénd ca momentele
magnetice ale ionilor metalelor de tranzitie sunt descrise prin valorile respective gS. Acestea
corespund la 5 P, 4 Ug si 2 ps pentru ionii Fe3*, Fe?* si respectiv Ni?*. Pentru contributia
magnetici a ionilor Mo®*, am folosit valoarea de 0.32 pg n acord cu datele obtinute prin
dicroism circular magnetic, pe probe monocristaline.
caracteristice pentru materiale ordonate ferimagnetic — Fig. 111.5. In scopul de a analiza datele
experimentale am folosit un model cu doua subretele magnetice, caracterizand pozitiilor B si

ege vy

fi descrise printr-o expresie de tip Néel:

+

al4

1 1
A @



Am notat prin C constanta Curie, parametrii xél, o si 0, implicatii Tn relatia de mai sus

fiind determinati Tn principal de interactiunile magnetice din interiorul subretelelor (o, )

precum si intre subretele (n).
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Fig.111.5

Constantele Curie, determinate Tn domeniul de temperaturi T > 400 °C, scad pe masura
ce creste continutul de nichel. Admitand prezenta unui model ionic, in care constantele Curie
sunt date de valorile caracteristice ionilor liberi, in acord cu legea aditivitatii susceptibilitatilor
magnetice, avem:

C=uCp3++(1-u)Cpa++vCy, 5+ 3

Plecand de la relatiile (1) si (3) am determinat starile de valenta ale ionilor constituenti.
Numirul de ioni Fe?* scade prin = 21 % in domeniul de compozitii studiat, apropiat de cel de
nichel prezent in proba cu x = 0.2, prin studii de microscopie electronica (18.5 %). Continutul
de ioni Fe®" pare sa fie doar putin afectat ca urmare a modificirii compozitiei probelor.
Modificarile n starile de valenta ale ionilor de molibden sunt in mare masura determinate de
variatiile In continutul de oxigen ale probelor.

Distributiile ionilor Tn pozitiile B si B’ au fost obtinute din analiza magnetizarilor la
saturatie precum, si a continutului de pozitii de tip ,,antisite” determinat prin XRD — Fig.11.6.

Fractiunea de ioni Fe*, in pozitiile B’ ale retelei cristaline, a fost evaluati la 7-8 %. Se

14



evidentiazi 0 scadere a numarului de ioni Fe?" in pozitiile B, odati cu cresterea continutului de

nichel, sugerand localizarea nichelului in aceste pozitii.

100 T T

80 :__/——x// Mo® (B) .

60 | -

Fe®* (B)

oFe* (B)

__/o/
20 -//_D\ -
o Mo® (B')

— Mo™ (B), Fe™ (B)
0 L L
0.0 0.1 0.2

a0 b

Valence states of ions in B and B’ sites (%)

Fig.Ill.6

Au fost determinate constantele de schimb in interiorul subretelelor (a, B) precum si
intre subretele (n), plecand de la modelul adoptat cu doua subretele magnetice — Fig.I11.7.
Valorile n sunt negative, fapt caracteristic pentru sistemele ferimagnetice. Mentionam totodata
ca acesti parametrii sunt adimensionali.

Consistenta datelor de mai sus a fost verificata prin folosirea parametrilor caracterizand
interactiunile de schimb, la calculul temperaturilor Curie, Tc. Valorile T¢ astfel obtinute, nu
difera de datele experimentale prin mai mult de 1-2 %, confirmand corectitudinea analizei.
Studiile prezentate mai sus evidentiaza comportari ale perovskitelor pe baza de calciu, de tip

ferimagnetic cu 0 mica contributie de tip ,,cluster glass”.

4360

4340

Exchange parameters
T(K)

4320

300

Fig.lIl.7
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Proprietatile magnetice, atat in domeniul de ordine magnetic precum si paramagnetic
pot fi bine descrise folosind aproximatia campului molecular, considerand prezenta a doua
subretele magnetice.

Perovskitele sunt de interes pentru aplicatii in electroni ca de spin, polarizarea de spin
la 10 K fiind de 41 %

Lucrari stiintifice in domeniul perovskitelor publicate Tn anul 2016:

I11.1. Structural and magnetic properties of CaisLaosFeMoOs perovskites at high
pressures
E.Burzo, D.P.Kozlenko, N.T.Dang, S.E.Kichanov, N.O.Golosova
Journal of Alloys and Compounds 664, 363 (2016)
ISI journal FI = 3.014
I11.2. Crystal structures, magnetic and transport properties of calcium based perovskites
E.Burzo, 1.Balasz
AIP Conf. Proc. 1722, 080003 (2016) ISI journal
I11.3. Ferrimagnetic order in Cax(Fe,Ni)MoOe perovskites
E.Burzo, 1.Balasz
Rom. J. Phys. (2017) accepted for publication ISl journal, IF = 1.3

Lucrari prezentate la conferinte internationale

Magnetic properties of Ca2Fe1xNixMoOs perovskites

I.Balasz, E.Burzo

11th International Conference of Physics of Advanced Materials, Sept. 2016, p.90
Poster paper

IV.  Compusi ai pamanturilor-rare de tip RCoz

IV.1 Proprietitile magnetice si magnetocalorice ale compusilor Eri1xYxCo2

Compusii Er1xYxC02, cu0<x<0.3, cristalizeaza intr-o structura cubica de tip MgCuo.
Parametrii de retea cresc linear pe masura ce continutul de ytriu este mai mare.

Izotermele de magnetizare, la 4.2 K, evidentiazd prezenta unei ordonari de tip
neliniare, confirmand prezenta acestui tip de ordonare magnetica — Fig.1V.2, Atat temperaturile

Curie precum si momentele efective ale atomilor de cobalt scad ca urmare a dilutiei magnetice

~ Fig.IV.3.
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Plecand de la momentele efective ale cobaltului, precum si a celor obtinute prin

masuratori la saturatie, am determinat raportul r = Sp/Sp, dintre numarul de spini, Sp, obtinut din
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masurdtori la T>T¢ si So corespunzator momentelor cobaltului la 4 K. Raportul r urmeaza o

dependenta de temperaturile Curie de formar oc T, 2/ 3, prezisa de modelul fluctuatilor de spin.

Momentele magnetice ale cobaltului, obtinute din calculul structurilor de banda scad in
mai micd masura ca urmare a modificarilor in compozitie, comparativ cu valorile determinate
experimental — Fig.1V.3. Benzile Er5d, precum si Y4d sunt polarizate, momentele magnetice
ale acestora scdzand pe masurd ce creste continutul de ytriu. Raportul dintre polarizarile
benzilor Er5d si Y4d, induse prin interactiuni de schimb de raza mica de actiune si momentele
magnetice ale atomilor de cobalt aflati in prima sferd de coordinatie la acestia, nu depind de
compozitie. Valoarea obtinuti, de (2.15 = 0,10)-102, este apropiatd de cea determinati in
compusii de tip RM2 (M = Fe,Co,Ni) unde R este un metal pamant-rar greu.

Modificarile in entropie, AS, in compusii Er1.xYxCo2, au fost calculate din izotermele
de magnetizare pentru valori succesive ale cAmpului extern. Valori mari AS au fost obtinute in
compusii avand compozitiile cu x = 0 si 0.1, compusi care prezintd o tranzitie magnetica de
ordinul unu — Fig. IV.4. Puterea de racire relativa, RCP (AS), este de 130 J/kg in compusul

ErooY0.1Co02, scdzand la valoarea de 42 J/kg in cazul probei cu x = 0.3.
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Fig.IV.4

Comportarea magnetica a cobaltului in sistemul Er1.xYxCo02 a fost analizata in modelul
fluctuatiilor de spin.
IV.2 Interactiuni de schimb in compusii de tip RCo2 unde R este un paméant-rar greu.
Interactiunile de schimb in compusii RCo2, la T<Tc, sunt destul de complexe,
determinand 1n esenta valorile momentelor magnetice ale cobaltului. Interactiunile magnetice
dintre atomii R si Co sunt de tip 4f-5d-3d. Interactiunile de schimb dintre atomii de cobalt sunt
de razad mica de actiune. Polarizarile benzilor R5d sunt orientate antiparalel la momentele

magnetice ale cobaltului si pot fi descrise prin relatia — Fig.l1V.5.
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Msg = Msg(d) +aG
Am notat prin Msg(d) polarizarea benzii R5d extrapolati la G = 0, prin G = (g;-1)2J(J+1) am
notat factorul De Gennes iar a = 2.1-:102 pg. Contributiile Msq(d) la polarizirile benzilor R5d
sunt determinate de numarul de atomi magnetici aflati in prima sfera de coordinatie a unui atom
R precum si momentele magnetice ale acestora. Interactiunile magnetice, la nivelul celulei
cristaline, sunt interdependente. Momentele magnetice ale cobaltului induse prin interactiuni
de tip 4f-5d-3d sunt modulate prin interactiunile de raza mica de actiune dintre atomii de cobalt.
Concomitent cu aparitia unui moment magnetic pe atomul de cobalt, printr-o cale inversa, este
indusd o polarizare aditionala a benzilor R5d. Acest efect este reprezentat schematic in
Fig.IV.5.Avand in vedere interactiunile complexe si interdependente la nivelul celulei unitate,
aceasta poate fi “asimilatd” cu o “aglomerare (cluster)” de atomi care interactioneaza,
evidentiata prin experiente SANS. La temperaturi mai mari decat punctele Curie, nu mai exista

o ordonare magneticd. Datele din Fig.IV.6 si IV.7 evidentiaza o comportare paramagnetica.

0.6 T T T T

& LMTO
[ * LDA+U

] (o]
‘;E Tm Mﬁ//
E O 2L K B
2 R4f ; RBd —m———r
Ms4(f) M|
A~z
M) C0
R5d
00 e L Red
0 2 4 6 8 10 12 14 16
(g, 1 JI(I+1)
Fig.IV.5
3 ErCo, 1
T=62K
—~,| T=83K
S
“\_m
2
=0 T=100K |
0 . . . . . .
0 10 20 30 40 50 60
H(KOe)
Fig.1V.6

19



T T T T T T
2+ ® Ho T=120K 102
X Co
5 - 15
= o
\m o
= 3
~ 1t 401 o
I o
= =
-— T=250K
0 1 1 1 1 1 1 0.0
0 10 20 30 40 50 60
H (kOe)
Fig.1v.7

La temperaturi T > T, In prezenta cAmpurilor magnetice externe, momentele magnetice
ale atomilor R si respectiv Co sunt aliniate antiparalel - Fig.IV.7. Acest tip de comportare este
caracteristic in domenii extinse de temperaturi (40 K < T <300 K) si campuri externe (10 kOe
< H <57.2 kOe) — Fig.IV.8. Pantele acestor dependente, a = Mco/Mg, depind de partenerul

pamant-rar, urmand o dependenta similara cu polarizarile benzilor R5d — Fig.1V.9.

M., (u /atom)

Fig.1V.8

Interactiunile de schimb, de tip 4f-5d-3d, sunt prezente si la T > T¢, in domenii relativ
extinse de temperaturi, ca dealtfel si cele dintre atomii de cobalt. Campurile de schimb

actionand asupra cobaltului, nu sunt insa suficient de intense pentru a induce o ordonare
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magnetica. Campul de schimb la T > T, chiar in prezenta unui camp extern de 57 kOe, poate

induce doar un mic moment pe atomul de cobalt, de ordinul a 0.03 pe.
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Datele de mai sus evidentiaza ca asa denumitele “corelatiile magnetice”, la T > T,
evidentiate prin experimente de tip SANS, si care au lungimea de corelatie de 7-8 A, pot fi
asociate cu celulele cristaline ale compusilor RCo2. In aceste situatii interactiunile magnetice
existente in faza ordonata magnetic, sunt prezente si in domeniul paramagnetic. Intensitatile
acestora nu sunt insa suficiente pentru a conduce la aparitia unor ordonari magnetice.

Modul complex de dispunere a momentelor magnetice ale atomilor R si Co la T > T,
n diferite domenii de temperaturi, in prezenta campurilor externe, pot fi bine descrise plecand
de la energia totala a sistemului si evolutia acesteia cu temperatura.

Rezultatele stiintifice in studiul compusilor RCo au fost publicate sau acceptate pentru

publicare:
V.1 Magnetic and magnetocaloric properties of Eri.xYxCo2 compounds with x <
0.3
E.Burzo, 1.Balasz, L. Chioncel
Rom. J. Phys. 61, 6-7 (2016) ISI Journal IF =1.30
V.2 Exchange interactions in heavy rare-earth RCo,compounds
E.Burzo

21



J.Phys.: Conf. Series (accepted to be published) ISI journal

Au fost prezentate urmatoarele lucréri la Conferinte Internationale:

IV.1. Exchange interactions in heavy rare-earth RCo, compounds
E. Burzo,
International Conference on Neutron Scattering, Dubna, June 2016, p.18, Invited
lecture
IV.2. Magnetic and magnetocaloric properties of ErixYxCo2 compounds
I. Balasz-Muresan, 1.Balasz, L. Chioncel, E.Burzo
16™ International Balkan Workshop on Applied Physics, July 2016, Constanta, Poster
paper S1P73, p.74
IV.3. Magnetic behaviour of RCo2 compounds, where R is a heavy rare-earth
E.Burzo,
11" International Conference on Physics of Advanced Materials, Sept., 2016, Invited
Lecture, p.253
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