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Objetivos del Grupo y herramientas utilizadas

»  Entender, modelar y explicar resultados experimentales.

** Predecir comportamientos, diseiar nuevos materiales,
dispositivos y materiales con diversas aplicaciones, etc.

« Utilizamos diversos codigos (Wien2k, Vasp, Quantum
Expresso, FLEUR, Abinit, etc) y distintos potenciales de
correlacion e intercambio DFT y mas alla

« Desarrollamos nuevos programas para extender y
complementar dichos cdédigos

** Implementamos Hamiltonianos modelo (Heisenberg,
Hubbard, Anderson) con el fin de estudiar propiedades de
bajas energias a través de teorias que contemplan la fisica
de muchos cuerpos.



Modelos de Producibilidad y Estabilidad de cadenas atOmicas
basados en la energética de los sistemas
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* S. Di Napoli, A. Thiess, Y. Mokrousov and S. Blugel, JPCM 24, 135501 (2012)
* S. Di Napoli, A. Thiess, Y. Mokrousov and S. Blugel, enviado a JPCM (2013)

Solange Di Napoli, colaboraciéon con Juelich



Propiedades electrdnicas y de transporte en
una cadena a través de impureza magnética

Parametros obtenidos de DFT
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Modelo de Kondo de 2 canales
para estudiar propiedades de bajas
energias incorporando la fisica de muchos
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* S. Di Napoli, A. Weichselbaum, P. Roura-Bas, A.A. Aligia, Y. Mokrousov and S. Blugel, PRL 110, 196402 (2013)

S. Di Napoli, P. Roura en colaboracion con

A Aligia y con Juelich



Formacion de gases 2D en la superficie de diferentes 6xidos

> Estudio de la superficie (001) SrTiO3, R. Weht, M. Rozenberg et al. , Nature 469, 189 (2011)

ANALYSER

kA

— Calculos DFT
Rol de las vacancias

En la actualidad, estudiamos la evolucién de las propiedades estructurales capa por capa.
Objetivos futuros: propiedades magnéticas, defectos, efecto Espin-Orbita.

F. Pinto, V. Vildosola y R. Weht




Formacion de gases 2D en la superficie de diferentes 6xidos

Nuevo mecanismo para la formacion de 2DEG en la superficie de oxidos con orden de carga

T
TR e Ba_K_ BiO,
Rhombohedral Cubic
405K Metal
{double perovskite)
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Propusimos un modelo que explica el origen del 2DEG en BBO.

En la actualidad estudiamos la superficie (001) de CaFeO3.
Presenta orden de carga, orbital y de espin.
Potencial aplicacién en ESPINTRONICA!

Estudio de la superficie (001) BaBiO3, Vildosola, Giiller, Llois, PRL 110, 206805 (2013)
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Nitruros: impurezas magnéeticas

=g OHIO
en la superficie de GaN

UNIVERSITY

_ _ _ Trimeros de Mn
A.Barral, V. Ferrari en colaboracion con Ohio

Preguntas:

» ¢ CoOmo es la estructura de
atomos en la superficie?

> ¢Hay magnetismo?

° ‘Mn

_ Adatomos de Ga
Nitruro de Ga (GaN)



Materiales Superconductores basados en Hierro

La temperatura critica y la estructura presentan una gran correlacion
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Lineas de trabajo en marcha (Mario Dagrada, Vildosola, Weht):

»  Estudios de sistemas bajo presion uniaxial (FeSeTe)
(Carlos Acha, Maricel Rodriguez (FCEyN-UBA))

% Continuacion de estudios de materiales bajo presion
(Nunez Regueiro, Gaston Garbarino (Grenoble))




Origin of the observed magnetic decoupling between the two
ferromagnetic systems, a-MnAs and Fe, below phase coexistence.
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Sacchi et al, Phys Rev B 81, 220401 (2010)

Recent experimental results together with electronic structure calculations
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C.Helman, A. Llois y colaboracién con J.Milano y Paris




Interacciones magnéticas en la interfaz
de ML de Fe sobre MnAs
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DFT magnetic structure mapped onto
Heisenberg Hamiltonian. Due to collinearity
Spin operators replaced by classical spins.
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C. Helman, V. Ferrari, A. Llois



Efectos de polaridad en nanocintas de dicalcogenuros
de metales de transicion
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F. Guller, A.Llois y colaboracion con Paris (C. Noguera)



Ondas de densidad de espin en dicalcogenuros de
Metales de transicion

Magnetizacion (uB)

Magnetizacion (uB)
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Maximos en funcion de Lindhard de tricapa
NbS,:

* ~['K/2 : SDW en nanocintas

* KK: borde de zona, estado ferromagnético

F.Guller, V.Vildosola, A.Llois

* SDW en nanocintas NbS2 (metalico)
* Sin SDW en nanocintas MoS2 (aislante)
* Periodo: cuatro celdas




nuclear

Estudio de materiales de interés

Carburo de

Torio
Calculo de fonones y propiedades

termofisicas

Frequency (THz)

Molar Heat Capacities (J/mol K)

Estudio de defectos
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D. Pérez-Daroca, S.Jaroszewicz, Llois, H.Mosca
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Localizacion de la carga y distribucion de vacancias de O
en CeO,

*Estudiamos la localizacion de la carga
liberada en ceria al crearse vacancias de
oxigeno.

*Calculamos energias de formacion para
vacancias aisladas y para dos vacancias
en una dada celda

* Hicimos calculos para distintas
concentraciones de vacancias.
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G.Murgida, V, Ferrari, A. Llois en colaboracion con V.Ganduglia-Pirovano




Propiedades magnéticas de films delgados de LaMnO_/SrTiO,

Modelado del sustrato STO

A. Barral , S. Di Napoli

Colaboracion con el grupo de
L. Steren

!

Cambio de orden magnético con
el nimero de capas de LMO?

!

Estudiamos en forma tedrica
el efecto del numero de capas
de LMO en las propiedades
magnéticas del film:
strain, dimension,
ordenamiento orbital, etc.,
considerando al sustrato

en forma explicita



Control de interacciones magneéticas a escala atomica en
superficies

Circuito légico a través de control de espines
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C. Urdaniz, A. Barral, A.Llois en colaboracién con A. Saul



Gracias por vuestra amable atencion
Y
éxitos COMPUMAT !l

(creced y multiplicaos, dice la ley)
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