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1 Cel

e Badanie zwigzkéw magnetycznych na przyktadzie zelaza.
e Poréwnanie potencjatéw wymienno-korelacyjnych typu GGA i LDA.

e Narysowanie gestosci stanow dla spinéw w gore i w dot oraz struktury pasmowej z charakterem
orbitalnym pasm.

2 Wprowadzenie

Zelazo krystalizuje w strukturze regularnej przestrzennie centrowanej (eksperymentalna stata sieci
a = 5.4169 ap). Patrzac na konfiguracje elektronowa Fe: [Ar] 3d%4s? i regule Hunda mozna obliczy¢
wartos¢ spinowego momentu magnetycznego ze wzoru:

1= gppy/s(s+1), (1)

gdzie dla elektronéw czynnik Landego g ~ 2, a up jest mangetonem Bohra. Fe ma 4 niesparowane
elektrony, wiec s =4 x % = 2 czyli teoretyczna wartosé = 2v/6up ~ 4.9up.

ENERERE

Eksperymentalna warto$¢ momonetu magnetycznego wynosi 2.2 g na atom.

Skad wynika ta réznica? W ciele stalym atomy oddziatuja ze soba, wiec poziomy energetyczne
beda inaczej utozone niz dla izolowanego atomu. Niekoniecznie atomy zelaza w ciele staltym beda
mie¢ 4 niesparowane elektrony na podpowtoce d. Uktad pozioméw energetycznych mozna zobaczy¢
na koncu pliku case.outputst. Ponizej jest przyktad dla Fe na eksperymentalnej stalej sieci.

E-up (Ry) E-dn(Ry) Occupancy q/sphere core-state
1S -514.095044  -514.094279 1.00 1.00 1.0000 T
25 -60.041560 -59.960082 1.00 1.00 1.0000 T
2Px* -51.735114 -51.674398 1.00 1.00 1.0000 T
2P -50.818455 -50.755971 2.00 2.00 1.0000 T
35 -6.799995 -6.610350 1.00 1.00 0.9994 T
3Px* -4.383762 -4.196663 1.00 1.00 0.9978 F
3P -4.271030 -4.084851 2.00 2.00 0.9976 F
3D* -0.475683 -0.307332 2.00 2.00 0.9184 F
3D -0.464949 -0.297118 2.50 0.00 0.9267 F
4S -0.376342 -0.307758 1.00 0.50 0.2942 F



Wida¢ rozszczepienie poziomu 3d na dwa i w dodatku energie pozioméw ze spinem w gore i w dot sg
rozne. Kolumny z Occupancy sg tylko pogladowe, bo prawdziwe obsadzenie mozna uzyskaé catkujac
gestosé stanow. Charakterystyczng cecha stanéw walencyjnych w metalach jest wyraznie mniejsza
od 1 cze$¢ tadunku danej podpowtloki wewnatrz sfery, szczegdlnie stany typu s sa silnie rozmyte.

3 Do zrobienia

3.1 Obliczenia niemagnetyczne

Kryterium Stonera pozwala stwierdzi¢ czy zwiazek ma tendencje do spontanicznego powstania fer-
romagnetyzmu. Dane jest ono wzorem

[+ N(Ep) > 1, 2)

gdzie I jest czynnikiem Stonera (I =~ 0.4 eV dla Fe), a N(Er) jest gestoscia stanéw na poziomie
Fermiego z obliczen niemagnetycznych. Korzystne obnizenie N(FEr) moze nastapi¢ przez znieniesie
degeneracji spinowej.

Gestos¢ stanow bez polaryzacji spinowej policzymy korzystajac z przygotowanego pliku Fe.struct z
eksperymentalna stalg sieci z folderu /home/magazyn/fcs_przyklady, odrzucamy zaproponowane
promienie RMT (litera d), siatka k 123 do scf i 243 do gestodci stanéw, potencjat GGA. Jezeli wyniki
w pliku case.doslev skonicza sie przed Ep, to trzeba zwickszy¢ zakres energii w pliku case.inl (zob.
punkt 3.4) i powtérzyé x lapwl, x lapw2 -qtl i x tetra.

3.2 Optymalizacja struktury z funkcjonalami wymienno-korelacyjnymi
GGA i LDA

Tworzymy dwa foldery, na przyktad relax-gga i relax-lda, i kopiujemy do nich przygotowany plik
Fe.struct. Inicjalizujemy obliczenia po kolei w obu folderach, i odrzucamy zaproponowane promienie
RMT (litera d). Wybieramy odpowiedni funkcjonal wymienno-korelacyjny, siatke k 123 i na ko-
niec obliczenia z polaryzacja spinowa, ale bez obliczen antyferromagnetycznych. Reszta parametrow
domyslnie.

Obliczenia z polaryzacja spinowa uruchamiamy wywolujac

nohup runsp_lapw -cc 0.001 &

przy czym dodalismy flage z dodatkowym kryterium zbieznosci tadunku. Po ich zakonczeniu (ok.
3min) zapisujemy wyniki w folderze save lapw -d scf.

Nastepnie przygotowujemy skrypty do optymalizacji za pomocg x optimize. Wybieramy zmiany
objetosci -12%, -6%, 0%, 6%, 12%. Nalezy zmieni¢ wiersz z run_lapw -ec 0.0001 na runsp_lapw -
ec 0.0001 -cc 0.001. Podobnie jak na wczesniejszych ¢wiczeniach wyznaczamy optymalne state sieci
z funkcjonatami GGA i LDA. W komorce bece stala sieci z objetodci komorki prymitywnej przelicza
sie ze wzoru a = (2Vp)'/3.

3.3 Cykl samouzgodniony i zbiezno$¢ momentu magnetycznego

Stworzmy nowe foldery dos w relax-gga i relax-lda i skopiujmy do nich pliki .struct, w ktorych nastep-
nie wstawiamy nowe stale sieci. Wykonajmy inicjalizacje jak weze$niej i pusémy cykl samouzgodniony
(tym razem z bardziej uzbiezniona gestoscia tadunku - z flaga -cc 0.0001).

Informacje o spinowym momencie magnetycznym po kolejnych iteracjach mozna wyciagnaé z
wierwszy z :MMTOT

grep :MMTOT *scf > mm.dat

Na koniec zapiszmy wyniki w folderze save_lapw -d scf.
Ktory potencjat wymienno-korelacyjny dal wartosé blizsza eksperymentalnej?



3.4 Gestos¢ stanow

Korzystajac z x kgen zwickszamy siatke k do 243. W obliczeniach dosu moze pojawié¢ sie problem
za matego domyslnego zakresu energii, wiec mozna go zwickszy¢ w pliku case.inl w ostatnim wierszu
z K-VECTORS FROM UNIT:4 -9.0 1.5 33 emin / de (emax=Ef+de) / nband. Domyslna wartos¢
de=1.5 zwiekszy do 2.0. Nastepnie nalezy wywota¢ polecenia po kolei dla dwoch kierunkéw spinu

x lapwl -up
x lapwl -dn

x lapw2 -up -qtl
x lapw2 -dn -qtl

Za pomoca configure_int_lapw tworzymy plik wskazujacy jakie stany narysowac i wybieramy total,
1 (Fe jest jedynym atomem i dla niego tot,s,p,d,d-eg,d-t2g). Na koniec nalezy wywotaé

X tetra -up
X tetra -dn

Wyniki mozna narysowac¢ na jednym rysunku z gérnym panelem dla spinu do goéry i dolnym panelu
z odwrdocong osig y dla spinu w doét.

W plikach case.outputtup i case.outputtdn znajduje sie gestosci standéw i obsadzenie oritali (jako
catka z tych dosow). Nalezy znalezé wiersz z energia Fermiego i na rysunku ponizej jest przyktad jak
czytacé kolejne kolumny.

2. tot DOS|3. tot chargel4. DOS Fe[5. charge Fe| 6. DOS; 7. chargeg

©.62400 | 10.62 | 5.0854 | 10.24 |4.5170 1848 |

8. DOS p| 9. charge p| 10. DOS d|11. charge d 12. DOS deg|13. charge|15 DOS dtgl6. charg

.25 1 056 | 955 | aiaio | 0.9 huyses | 556 o364

Jakie jest obsadzenie orbitalu d ze spinem up, a jakie ze spinem dn? Jakie jest obsadzenie d-eg,
a jakie d-t2g?

3.5 Struktura pasmowa z charakterem orbitalnym

Wybierzmy dowolna 5-punktowa $ciezke xcrysden —wien_kpath . (niech przechodzi przez srodek
BZ, czyli punkt I'), dajemy tacznie 250 punktéw i pamietamy, by zapisa¢ pod nazwa bands.klist_band.
Wykonujemy sekwencje:

x lapwl -band -up
x lapwl -band -dn

Ponadto, jesli jesteSmy zainteresowani charakterem orbitalnym pasm, musimy go uzyska¢. W tym
celu

x lapw2 -band -qtl -up
x lapw2 -band -qtl -dn

Nastepnie kopiujemy szablon pliku do rysowania pasm /home/magazyn /fcs_przyklady/template.insp
i podstawiamy tam nasza energie Fermiego (grep :FER *scf2*). Jesli nadal jestesmy zainteresowani
orbitalnym charakterem pasm, musimy w tym pliku réwniez zmieni¢ jatom na 1 i jcol na te, ktora
chcemy (zgodnie z plikiem case.qtlup lub case.qtldn). Jesli np. chcemy d-eg, bedzie to 5. kolumna.
Mozemy tez zmniejszy¢ ostatnig liczbe z 0.2 do 0.1, ktéra kontroluje rozmiar punktéw przedstawia-
jacych charakter orbitalny oraz zakres energii do rysowania. Nastepnie



X spaghetti -up
X spaghetti -dn

a wynikg bedg w bands.spaghettidn_ps i bands.spaghettiup_ps.

Ktory (t2g czy eg) orbital daje wktad do bardziej wyptaszczonych pasm przy energii Fermiego?
Jak to sie przektada na DOS na poziomie Fermiego?

4 Sprawozdanie

Sprawozdanie w formacie pdf prosze przesyta¢ na teamsach.
W sprawozdaniu nalezy umiesci¢:

1. Krotki wstep, w ktérym bedzie cel wykonanych obliczen. Prosze krotko opisaé czym jest po-
tencjal wymienno-korelacyjny i co charakteryzuje LDA i GGA.

2. Sekcje szczegdty obliczeniowe, w ktorej bedzie zawarte:

e Uzyte oprogramowanie do obliczen DFT i jednym zdaniem na jakiej metodzie bazuje.

e Uzyte parametry do obliczen (zrelaksowane stale sieci dla danych potencjaléw wymienno-
korelacyjnych, promien sfery RMT, rozmiar siatki punktéw k do cyklu SCF i rozmiar
siatki do gestosci stanow).

3. Sekcje wyniki, w ktérej bedzie zawarte:
e Rysunek caltkowitej gestosci standéw w przypadku niemagnetycznym. Czy kryterium Sto-
nera jest spetnione, a jezeli tak to co to oznacza.

e Rysunki momentu magnetycznego w funkcji iteracji cyklu samouzgodnionego i ostateczne
wartosci. Ktory potencjal wymienno-korelacyjny dat wynik blizszy eksperymentowi?

e Rusunki elektronowej gestosci standéw z rozréznieniem spindéw w gore i w doét z podziatem
na dosy parcjalne (total,Fe-tot,s,p,d,d-eg,d-t2g). Prosze poréwnaé catkowite dosy z GGA
i LDA. Ile wynosza catkowite N(EF) dla spinéw w gore i w d6t?

e 4 rysunki pasm elektronwych z zaznaczonym charakterem orbitalnym d-eg i d-t2g dla
spinéw up i dn (tylko z GGA).

4. Krotkie podsumowanie, w ktorym napisa¢ co udato sie zrobic i jaki jest wynik pracy.
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