Streszczenie

Niniejsza rozprawa doktorska pt. Teoretyczne modelowanie materiatéw magnetycznych
na bazie metali przejéciowych ma posta¢ cyklu czterech artykulow naukowych opub-
likowanych w recenzowanych czasopismach i obejmuje teoretyczng analiz¢ materialow
magnetycznych. Zastosowane metody obliczeniowe pozwolily wykona¢ badania wlas-
ciwodci strukturalnych, elektronowych i magnetycznych w heterostrukturach magnety-
cznych, ultracienkich warstwach ferromagnetycznych, antyferromagnetykach oraz mag-
nesach trwalych, dostarczajac wgladu w ich wlasciwosci, modyfikacje oraz potencjalne za-
stosowania. Do badan wykorzystano teori¢ funkcjonatu gestosci w implementacji metody
pelnopotencjalowej z uzyciem orbitali lokalnych (FPLO). Ponadto do symulacji ekspery-
mentéw z wykorzystaniem transmisyjnej mikroskopii elektronowe]j zastosowano metode
wieloprzekrojowa (multislice), umozliwiajac interpretacje dyfraktograméw antyferromag-
netycznego rozpraszania Bragga. Wyniki przedstawione w pierwszym artykule, doty-
czace badan wlasciwosci magnetycznych w heterostrukturach na bazie przestrzennie cen-
trowanego kubicznego (bec) zelaza okrywajacego atomows monowarstwe metali przejs-
ciowych, wykazaly zgodnos¢ wynikéw z krzywa Slatera-Paulinga. Obliczenia pokazaly
réwniez, ze monowarstwy Pt i W wykazuja najsilniejsza prostopadla anizotropi¢ magne-
tyczng sposréd wszystkich monowarstw 3d, 4d i 5d. Wyniki drugiego badania, przeprowad-
zonego we wspolpracy z grupami eksperymentalnymi, pozwolily zidentyfikowaé stan in-
dukowany na granicy miedzyfazowej Fe/MgAl Oy, prowadzacy do przejscia fazowego w ul-
tracienkich warstwach zelaza ze struktury przestrzennie centrowanej kubicznej, do struk-
tury przestrzennie centrowanej tetragonalnej. Wyniki teoretyczne sugeruja, iz optymaliza-
cja podloza moze prowadzi¢ do zwigkszenia stabilnosci warstw zelaza oraz wzrostu energii
anizotropii magnetokrystalicznej. W trzecim badaniu, analizujac antyferromagnetyczne
rozpraszanie Bragga w NiO i LaMnAsO, zastosowano metode wieloprzekrojowsy (multi-
slice) oparta na réwnaniu Pauliego w przyblizeniu przyosiowym (parazial). Innowacyjne
podejécie obliczeniowe, uwzgledniajace efekty termiczne w uktadach magnetycznych, poz-
wolito na pomyslne odtworzenie obserwacji eksperymentalnych dla NiO w temperaturze
pokojowej. Badanie uwydatnilo znaczenie optymalizacji parametréw eksperymentalnych
w celu wykrycia antyferromagnetycznego rozpraszania Bragga w materialach sktadajacych
sie z ciezszych pierwiastkéw, ktore zwigkszaja termiczne rozpraszanie dyfuzyjne. Czwarta
praca skupila si¢ na optymalizacji wlasciwosci magnetycznych w stopie CeFej2 z meta-
lami przejéciowymi oraz atomami miedzyweztowymi. Wyniki ujawnily, ze domieszkowanie
takimi pierwiastkami jak Ti, Mn i W podnosi energi¢ anizotropii magnetokrystalicznej,
jednocze$nie zmniejszajac catkowity moment magnetyczny, co prowadzi do wartosci twar-
dosci magnetycznej pozwalajacej sklasyfikowac te stopy jako magnetycznie twarde. Dalsze
domieszkowanie atomami lekkimi, takimi jak B, C i N, dodatkowo poprawia twarde wlas-
ciwosci magnetyczne ukladow. Poréwnanie CeFes z LaFe s ujawnilo, ze elektrony Ce 4f

majg drugorzedny wplyw na wartos¢ energii anizotropii magnetokrystaliczne;.
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