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              DFT - GGA - PAW 
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Struktura elektronowa – silne korelacje w stanach Pu 5f
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        U=J=0    U=3, J=0.7 eV    
          NM         FM        AF         exp

 a      4.197     4.230   4.236    4.232
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Program PHONON – K. Parlinski (direct method)
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U = 0  J = 0 U = 3 eV  J = 0.7 eV



  



  

 ESRF – ILL - Grenoble
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Monochromator
Si(111) E=21.747 keV

Rozdzielczość: 1.5 meV

Próbki: 
1.3 x 0.55 x 0.33 mm3
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IN8 spektrometr trójosiowy      Monochromatory: 
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Próbka: 4.5 x 2.3 x 2 mm3          Analizator: Si (111)
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                                      Podsumowanie

Obliczone relacje dyspersji dla PuCoGa
5
 porównano z wynikami

pomiarów metodą rozpraszania promieni X i neutronów.

Dobrą zgodność z eksperymentem uzyskano po uwględnieniu
lokalnych oddziaływań kulombowskich U i J dla elektronów 5f.

Krzywe dyspersji UCoGa
5 
wyznaczone dla U=J=0 bardzo dobrze

zgadzają sie z wynikami eksperymentu  neutronowego.

Różnice w dynamice sieci w PuCoGa
5 
i UCoGa

5 
wynikają ze 

struktury elektronowej tych materiałów.

Dalsze obliczenia: NpCoGa
5
, UGe
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