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Ab-initio metody Greena opisujqgce magnetyczne Iwiqzki z silnym sprzeieniem spinowo-orbitalnym
Motywacja:

Magnetyzm jest prawdopodobnie najstarszym kolektywnym zjawiskiem kwantowym majgcym
praktyczne zastosowania w igtach kompasow od ponad 2000 lat. Juz starozytni Chinczycy, uzywali
magnetytu do ustalenia orientacji ziemskiego pola magnetycznego nie znajac jego podstawowych
wiasciwosci kwantowych. Od tego czasu odkryto wiele materiatdéw kwantowych wykazujacych przejscia
fazowe do stanow o uporzadkowanych, takich jak materialy ferro-, ferri-, antyferromagnetyczne, a
ostatnio takze altermagnetyczne.

Materialy magnetyczne umozliwiaja niezliczone zastosowania technologiczne. Sa niezbgdnymi
elementami glo$nikow, silnikow elektrycznych w sprzecie AGD, generatorow indukcyjnych w turbinach
wiatrowych i hamulcow regeneracyjnych w samochodach elektrycznych. W nowoczesnej technologii
komputerowej sg one wykorzystywane w urzadzeniach do przechowywania informacji. Jednak pomimo
ich ogromnego znaczenia technologicznego dla istniejacych i rozwijajacych si¢ technologii, postep w
opracowywaniu nowych materialdow magnetycznych o ulepszonych wtasciwosciach, takich jak magnesy
molekularne czy poszukiwaniu nowych materiatow altermagnetycznych nie jest latwy. Dzieje sie tak,
poniewaz zwiazki magnetyczne sg zwykle otrzymywane empirycznie w procesie syntezy nieorganicznej
jako ciato stale lub magnesy molekularne. Takie podejscie jest bardzo pracochtonne jesli celem jest
otrzymanie materiatow o docelowych strukturach i wlasciwosciach.

Wyzwania naukowe:

Rozwo6] nowoczesnych teoretycznych metod ab-initio opisujacych materialy magnetyczne moze by¢
pomocny dla chemikéw nieorganicznych w optymalizacji procesu syntezy. Niestety teoretyczne
modelowanie materiatow magnetycznych wiaze si¢ z wieloma wyzwaniami. Nalezy doktadnie opisa¢ jak
elektrony korelujg w tych materiatach, jak temperatura wpltywa na przejscia fazowe i wilasciwosci
magnetyczne, i jeszcze uwzglednic efekty relatywistyczne, takie jak sprzezenie spinowo-orbitalne (SOC),
zwlaszcza ze materialy te zwykle zawieraja cigzsze atomy przejsciowe lub lantanowce. Metody takie jak
teoria funkcjonatu gestosci (DFT), ktore sg niezwykle skuteczne w obliczeniach ciata statego, stoja przed
wieloma wyzwaniami aby dostarczy¢ wynikow ktore umozliwiaja przewidywanie bez uprzednich
doswiadczen. Ab-initio metody chemii kwantowej, oparte na funkcji falowej, zwykle staja si¢ zbyt
kosztowne, aby mozna je bylo zastosowaé do ciata stalego i duzych magnesé6w molekularnych.

Opis proponowanych badan:

W proponowanych badaniach rozwiniemy ab-initio metody ktore zapewniajg doktadno$¢ chemiczng i sa
oparte na formalizmie funkcji Greena. Beda one stosowane zarowno do magneséw molekularnych, jak i
do ciala statego. Zaprogramujemy extended atomic mean field exact two-component GW formalizm, aby
doktadnie opisa¢ efekty relatywistyczne, takie jak SOC. Bazujac na tej metodzie opracujemy réwniez
podejscie polegajace na obliczaniu funkcji Greena przy uzyciu metod o zréznicowanej doktadnosci dla
roznych rodzajow orbitali (ab-initio Green’s function embedding methods). To podej$cie umozliwi nam
opisa¢ silnie skorelowane elektrony w d- i f~orbitalach w obecnosci SOC. Wszystkie te metody zostang
zaprogramowane w open-source programie (nazywanym GREEN), ktory bedzie publicznie dostgpny.

Te narzedzia obliczeniowe zostang zastosowane do najnowszych materialdéw altermagnetycznych,
molekularnych magnesow kwantowych cechujacych si¢ silnym SOC oraz do bardziej tradycyjnych
materialow antyferromagnetycznych lub magnesow molekularnych syntetyzowanych przez naszych
wspotpracownikow.



