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DFT - GGA - PAW

H = T[n] + V"[n] + V*[n] + V*"[n]
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N(E) (states/eV)

a 4197 4.230 4.236 4.232
cl/a 1.595 1.641 1.630 1.603
z 0304 0.312 0.311 0.312
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Macierz dynamiczna D(k)

D(k)=1/mZX & exp[-ik(r -r )]

D(k)e(k) = o*(k)e(k)

®(Kk) - relacje dyspersiji
e(k) - wektory polaryzaciji
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European Synchrotron Radiation Facility Grenoble

ID28 undulator beamline

Monochromator Experimental set-up

. _ Monochromator: Analyser:
Sl(l 1 1) E—21.747 keV Si(n,n,n), 6, = 89.98° Si(n,n,n), 6, = 89.98°
n=7-13 n=7-13
A, tunable A, constant

Rozdzielczosé: 1.5 meV

Detector

Probki:
1.3 x 0.55 x 0.33 mm’
0.5x 1 x 0.04 mm’ Q = 4m/A-sin(8,/2)

3
0.5x0.15x 0.02 mm A = 2:d(T) sinf,

Ad/d = AE/E = -o(T)-AT (0=2.58-106 at RT)

Beam size: 30 (250) x 70 um? (hor. x vert.)




Nieeleastyczne
rozpraszanie
promieni X
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Institut Laue-Langevin Grenoble

High Flux Reactor 1.5*10° neutrons/sec cm’

IN8 spektrometr trojosiowy  Monochromatory:
PG(002), Cu(200), Si(111)
Prébka: 4.5 x 2.3 x 2 mm’ Analizator: Si (111)

Guide hall 2 (ILL 22) A Threse-axie group

[ Diffraction group

= Large-scale structure group

X Time-of-Nightihigh-resolution group
3 Nuclear and particle physics group
[ Test and other beam positions

Guide hall 1 (ILL 7)
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UCoGa5
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Podsumowanie

Obliczone relacje dyspersji dla PuCoGa, porownano z wynikami
pomiarow metoda rozpraszania promieni X i neutronow.

Dobra zgodnos¢ z eksperymentem uzyskano po uwglednieniu
lokalnych oddzialywan kulombowskich Ui J dla elektronow 5f.

Krzywe dyspersji UCoGa_wyznaczone dla U=J=0 bardzo dobrze
zgadzajq sie z wynikami eksperymentu neutronowego.

Roznice w dynamice sieci w PuCoGa_ i UCoGa_wynikaja ze

struktury elektronowej tych materialow.

Dalsze obliczenia: NpCoGa,, UGe,




