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Odkryty w 2009 roku [1] nadprzewodnik Ce,PdIng krystalizuje w strukturze typu
Ho,CoGags. Jest to cigzkofermionowy (y,=1000 mJ/mol K?) antyferromagnetyk (Tx=10 K)
wykazujacy wlasnosci nadprzewodzace ponizej T.=0.68 K.

Przedmiotem prezentacji bgda wiasnosci elektronowe i magnetyczne Ce,Pdlng
uzyskane metodami obliczeniowymi z pierwszych zasad w oparciu o dwa programy
Wien2k [2] i FPLO [3]. W obu metodach wykonuje si¢ obliczenia z tzw. pelnym
potencjatem, uwzgledniane sa efekty relatywistyczne, spinowa i orbitalna polaryzacja, a
efekty korelacyjne traktowane sa w ramach podej$cia LSDA+U, dla wartosci U rownych 0,
1,2,3,4,516eV. Gestosci stanéw elektronowych wykorzystane zostaly do wyznaczenia
widm fotoemisyjnych w zakresie promieniowania rentgenowskiego (XPS), ktore
poréwnane zostang z widmami zmierzonymi.
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Fig. 1. Zalezno$¢ momentu magnetycznego na atomie Ce w zaleznosci od wartosci parametru U.
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