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Uvod
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Motivace

@ RPd;Al,: CePdsAl,, NpPdsAl, - nekonvenéni supravodivost <> mag. excitace
o komplikované chovéni (t&zkofermionové systémy, Kondiv jev, magnetické
usporadéni, krystalové pole ...)
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usporadéni, krystalové pole ...)

@ studium izostrukturnich magnetickych analogli (substituovana vzdcnd zemina):

@ predeviim vyménné interakce typu RKKY a krystalové pole
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prostorova grupa:
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R - vzacna zemina, T - tranzitivni kov, X - p-kov
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o komplikované chovéni (t&zkofermionové systémy, Kondiv jev, magnetické

usporadéni, krystalové pole ...)

@ studium izostrukturnich magnetickych analogli (substituovana vzdcnd zemina):
@ Nd sloueniny - nejbliZ&i analogy Ce slouéenin — NdPdsAl,

@ porovnani se strukturn& pfibuznymi tetragonalnimi slou¢eninami RTX5 a R, TXg

RT5X2 RTX5 RoTXg
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R - vzacna zemina, T - tranzitivni kov, X - p-kov
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P¥iprava:
o monokrystaly

o Czochralského metoda
@ objemova anizotropni mé¥eni
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P¥iprava:
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@ objemova anizotropni mé¥eni
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@ tavba v obloukové peci
@ méfeni pomoci rozptylu neutrond
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va méfeni a fazovy diagram

Pt¥iprava vzork( a charakterizace

P¥iprava:
o monokrystaly

o Czochralského metoda
@ objemova anizotropni mé¥eni

o polykrystaly
@ tavba v obloukové peci
@ méfeni pomoci rozptylu neutrond

Charakterizace:
o Laueho metoda (monokr.), EDX, XRD
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M&rna tepla a M(H) v nizkych teplotach
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Objemova méfeni a fazovy diagram

M&rna tepla a M(H) v nizkych teplotach

o teplotni zavislost mérného tepla:
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Objemova méfeni a fazovy diagram
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M&rna tepla a M(H) v nizkych teplotach

o teplotni zavislost mérného tepla:
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Objemova méfeni a fazovy diagram
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M&rna tepla a M(H) v nizkych teplotach
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Objemova méfeni a fazovy diagram
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Magneticky fazovy diagram
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Objemova méfeni a fazovy diagram
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Magneticky fazovy diagram

<
H
=
© T
________ = from C,(T)
T R E R PR phase 2 o from C, (H)
. T 25 < from M (H)
. H1[001) N P AI
: ol dPdAl |
T 7
i : ." ‘- G NdeSAIZ CP(H)
< * ". -.' .c
o e
S T
[lul
121 rmp;«;lxe
e
_ % Hipoon
<
I, M(H)
&
- &  NdPdAI
oo} &2 e o
oo o o = s

wHm

Aniz. mag. vl. a mag. faz. diag. sl. NdPdsA J. Zubat CSSVK ve fyzice 20



Objemova méfeni a fazovy diagram
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Magneticky fazovy diagram

@ 2 nizkoteplotni magneticky uspofadané fize

30 = from C (T)H
phase 2 o from C, (H)
25| & from M (H) |
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Objemova méfeni a fazovy diagram
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Magneticky fazovy diagram

@ 2 nizkoteplotni magneticky uspofadané fize
@ podobnost s faz. diag. slou¢enin RTX5 a RyTXg

30 u froml C, I(T) H
phase 2 o from Cp (H)/4
25| & from M (H) |
NdPd Al |

20 i
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Objemova méfeni a fazovy diagram
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Magneticky fazovy diagram a fazovy prechod |. druhu

@ 2 nizkoteplotni magneticky uspofadané fize
@ metoda "dual slope”: latentni teplo - fazovy p¥echod |. druhu

T T T T T T
30 . = from C (T)H
phase 2 o from C_ (H)|{
25| < from M (H) |
18 1.23T
o : NdPd Al 1
20 <. | 2™ order _
= | phase
= oo | transition
= 1
= 15} i
Ry
o
= F-------
1.0 - i
1% order
051 phase para
b transition
00 . ) . 02y g0 60 . ) : ‘
0.0 0.4 0.8 1.2 1.5
T (K)

Aniz. mag. vl. a mag. faz. diag. sl. NdPdsAl J. Zubat CSSVK ve fyzice 2016



Neutronova difrakce

e Neutronova difrakce
@ Magneticka struktura
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Magnetickd struktura
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Neutronova difrakce
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Magnetickd struktura
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@ Krystalové pole
@ Hamiltonian krystalového pole a metody studia
@ Fitovani susceptibilit a vypolty z prvnich principi
@ NepruZny rozptyl neutronii
@ Porovnani metod
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Krystalové pole
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Hamiltonidn krystalového pole

@ KP = piisobeni okolnich atom( a iontd na magneticky iont
o sejmuti degenerace stavi {|J, J;)} (Nd: 5 dubletd),
magnetokrystalova anizotropie, mag. momenty redukované

Hamiltonidn KP (tetragondlni symetrie)

Axp = BSOY + BYOY + B O + B2O2 + BEO:

B" ... parametry KP

é,’" ... Stevensovy operatory - polynomy v f, JAZ7 Ji

BY < 0... tetragondlni osa ¢ snadnym smérem magnetizace
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Hamiltonidn krystalového pole

@ KP = pisobeni okolnich atom{ a iontd na magneticky iont

o sejmuti degenerace stavi {|J, J;)} (Nd: 5 dubletd),
magnetokrystalova anizotropie, mag. momenty redukované

Hamiltonidn KP (tetragondlni symetrie)

Axp = BSOS + BYOY + B O + B2OP + BLOE
0

energie (vl. &isla), vinové funkce (vl. vektory)

)
X(T), M(H), Cschottky, inel. neutr. spektra (INS)
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Metody studia krystalového pole
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Metody studia krystalového pole

Metody:
e fitovani exp. susceptibilit x(T) — parametry KP
@ vypocet parametrii KP z prvnich principl

@ nepruzny rozptyl neutroni
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Metody studia krystalového pole

Metody:
e fitovani exp. susceptibilit x(T) — parametry KP
@ vypocet parametrii KP z prvnich principl

@ nepruzny rozptyl neutroni

o vypotet M(H), Cschottiy

@ porovnani s experimentdlnimi daty
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Fitovani susceptibilit a vypocty z prvnich principi
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Krystalové pole
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Fitovani susceptibilit a vypocty z prvnich principi

@ fit susceptibilit vs. ab-initio
vypolty
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Krystalové pole
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Fitovani susceptibilit a vypocty z prvnich principi

@ fit susceptibilit vs. ab-initio

vypolty
16T T T T T T a|
14 b
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— 5 72
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Krystalové pole
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Fitovani susceptibilit a vypocty z prvnich principi

@ fit susceptibilit vs. ab-initio

vypolty
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Fitovani susceptibilit a vypocty z prvnich principi

@ fit susceptibilit vs. ab-initio

vypolty
@ inset: M(H) vypottend z 16 ' ' X ' ' R
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NepruZny rozptyl neutronii
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Krystalové pole
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NepruZny rozptyl neutronii
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NepruZny rozptyl neutronii
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Porovnani metod

Krystalové pole
L]

Energies (K)
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Shrnuti

© Shruti
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Shrnuti
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Shrnuti

@ NdPdsAl, se uspofadava antiferomagneticky pod Ty = 1.3 K
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Shrnuti

@ NdPdsAl, se uspofadava antiferomagneticky pod Ty = 1.3 K
@ magneticky fazovy diagram:

e dvé& nizkoteplotni magneticky uspofadané faze

e podobnosti se slou¢eninami R, TXg a RTX5
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Shrnuti

@ NdPdsAl, se uspofadava antiferomagneticky pod Ty = 1.3 K
@ magneticky fazovy diagram:
e dvé& nizkoteplotni magneticky uspofadané faze
e podobnosti se slou¢eninami R, TXg a RTX5
e fazovy prechod v nulovém poli - charakter faz. p¥ech. |. druhu
@ mag. struktura AFM faze |: kolinedrni antiferomagnet s
k = (%00) a momenty orientovanymi podél osy ¢
@ energie KP zjistény pomoci fitovani susceptibilit, vypoéti z
prvnich principt a INS, KP parametry ze susceptibilit a
vypol&tl z prvnich principi

Plany do budoucna:
@ zjisténi parametrd KP z INS spekter, interpretace v kontextu
magnetizaénich mé¥eni
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Objemova mé&Feni a fazovy diagram
[ ]

Mé&rna tepla v nizkych teplotach
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Objemova mé&Feni a fazovy diagram
L]

Polni zavislost magnetizace
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Objemova mé&Feni a fazovy diagram
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Fazové diagramy p¥ibuznych sloucenin
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Neutronova difrakce

@ Neutronovd difrakce

@ Kritické chovani
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Neutronova difrakce

Kritické
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Krystalové pole

© Krystalové pole
@ Krystalové pole - vztahy |
@ Krystalové pole - vztahy Il
@ Fitovani susceptibilit - vysledky

J. Zubse CSSVK ve fyzice 2016
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Krystalové pole
[ ]

Krystalové pole - vztahy k exp. veli¢indm |

@ susceptibilita (H —0):

Xt _ N (gsps)? Fn: ol 1] exp (_E">

CF_V Z

(e )
+nz,,;|<muf|n>|2exp(w) p<>]

E. — E,
n;ém
1 i
Xi= 1T 7/\‘+Xo (2)
Xcr '
® magnetizace vs. pole:
H = Hcr + gypusJiHi 3)
gips (A Ji |A) (—Es
M= — S & i) 4
27 o (4)

mag. vl. a mag. faz. diag. sl. NdPdsAly J. Zubat CSSVK ve fyzice 2016



Krystalové pole
o

Krystalové pole - vztahy k exp. veli¢indm Il

@ Schottkyho mé&rné teplo:

2
E; —E, E, —E,
Z@eXp<kBT) <Z kBTeXp<kBT>)
Cschottky = kg 7 - 72 ()
@ inelasticky u¢inny prafez:

o ki o ow[l 2
G4 = N e ™ [3ef(@)] (6)

k
x> pr K A T 8 — i+ B) = 2S(Q. E)

iJ

o polykrystalické stfedovani:
1
(CldL 1) = 5 (T i 102 4+ = 107 + 20T 1T)°) - (7)
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Fitovani susceptibilit - vysledky

Krystalové pole
[ ]

parametry KP

B (K) BP(K) Bf(K) BS(K) Bf(K) X (mol/m?) Xo (m?/mol)
-0.557 -0.041 0.261 -0.0009 0.0011 Axy = —1.36 x 10° XY ~0
A, = —2.24 x 10° X5~ 0
Energie a vinové funkce
E (K) [9/2)  |7/2)  |5/2)  [3/2) |1/2) |-1/2) |-3/2) |-5/2) |-7/2) |-9/2)
259.8 0.067 0 0 0 0.375 0 0 0 0.925 0
259.8 0 0.925 0 0 0 0.375 0 0 0 0.067
180.9 0 0 -0.81 0 0 0 -0.586 0 0 0
180.9 0 0 0 -0.586 0 0 0 -0.81 0 0
100.4 -0.44 0 0 0 -0.821 0 0 0 0.365 0
100.4 0 -0.365 0 0 0 0.821 0 0 0 0.44
40.5 0 0 0.586 0 0 0 -0.81 0 0 0
40.5 0 0 0 0.81 0 0 0 -0.586 0 0
0 0 0.11 0 0 0 -0.431 0 0 0 0.895
0 0.895 0 0 0 -0.431 0 0 0 0.11 0
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