Modelovani NMR spekter z ab initio vvpoctu

Vedouci projektu: Vojtéch Chlan, vojtech.chlan@mff.cuni.cz
Katedra fyziky nizkych teplot, laboratotf NMR spektroskopie

Vypocty elektronové struktury pevnych latek metodou teorie funkcionalu hustoty
(DFT) hraji nezastupitelnou roli ve zkouméni pevnych latek. V kombinaci
s fyzikdlnimi experimenty usnadiuje teoretické modelovani interpretaci vysledkt
meéteni, dava lepSi pochopeni struktury a probihajicich fyzikalnich déja, a
mnohdy umoziiuje dokonce predikci experimenti nebo ziskani takovych dat,
ktera by §lo naméfit jen obtizné.

DFT vypocty se vhodné dopliiuji se spektroskopii jaderné magnetické rezonance
(NMR), nebot’ obé metody vyhodné spojuje lokalni charakter jejich zkoumani:
hodnoty poli na jadrech v NMR jsou pro DFT snaze dostupné nez naptiklad
kolektivni nebo delokalizované déje na vétsich rozmérovych skalach.

Naplni projektu muize byt pestrd Skala problému ve fyzice pevnych latek.
V principu je spolecné to, Ze se zajemce nauci zdklady DFT vypoctl v riznych
typech jednoduchych pevnych latek, a pak pro vybrany realnéjsi systém spocita
relevantni spektroskopické parametry s cilem tato data srovnat s experimenty.

NMR v multiferoikach BaRFeQO,
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Spektroskopie jaderné magnetické rezonance (NMR) a Mdossbauerova
spektroskopie (MS) se uplatiiuji pfi zkoumani struktury, dynamiky, a
dalsich vlastnosti kondenzovanych latek. Tvar NMR i1 MS spekter odpovida
poctu neekvivalentnich rezonujicich jader a odrdzi lokalni symetrii jejich
atomovych pozic.

Multiferoické materidly vykazuji magnetické, feroelektrické a feroelastické
uspotfadani a jsou atraktivni svymi fyzikalnimi vlastnostmi i potencidlnim
vyuzitim v elektronice. Zvlast' zajimava jsou magnetoelektricka (ME)
multiferoika, kde by bylo mozné ftidit spinové proudy elektricky bez
nutnosti aplikovat silné¢ magnetické pole.

Nov¢ syntetizovana tfida ME na bazi BaRFeO, (R=Y, Gd, Ho, Er, ...) mé unikatni krystalovou strukturu a
vykazuje slozité magnetické faze, véetné spinové hustotni viny a cykloidalniho uspotadéani. Za nizkych teplot se
zde objevuje spinove fizeny multiferoicky stav s vyraznym ME efektem.

Naplni projektu je seznamit se s NMR a MS v pevnych magnetickych latkadch, a namétfit NMR spektra na
vzacnych zeminach R ve struktufe a/nebo MS na *'Fe.
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