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BiFeO, - matériau multiferroique
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Univ. Paris XI 1 - RaIlPEIS sur BiFeO3 Aspect 12-15/10/2009

BiFeO, - matériau multiferroique
- structure pérovskite (a,, = 3,97 A), maille thomboédrique (R3¢) :
abc=a, V2 5,61 A o,B,y = 60,24°

Structure pseudo-cubique de BiFeO,
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Univ. Paris XI 1 - Rappels sur BiF303

BiFeO, - matériau multiferroique
- structure pérovskite (a,, = 3,97 A), maille thomboédrique (R3c) :
abc=a, Vo 5,61 A o,B,y = 60,24°
- n systeme hexagonal
ab=a, ¥ =561A c=2a, V2 1375 A

B = 90° y =120°

Structure pseudo-cubique de BiFeO,
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Univ. Paris XI 1 - Rappels sur BiF303

BiFeO, - matériau multiferroique
- structure pérovskite (a,, = 3,97 A), maille rhomboédrique (R3c¢) :
abc=a, Voo 5,61 A o,B,y = 60,24°
n systéme hexagonal
ab=a, l%}—5611& C=2aab\/§=1375A
o,p = 90°

Structure pseudo-cubique de BiFeO,
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- Antiferromagnétisme de type C]v, (T ~ 600 K), avec une cycloide de spin (A = 620 A)

Antiferromagnétisme de type G
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Univ. Paris XI 1 - RaIlPEIS sur BiFeO3 Aspect 12-15/10/2009
BiFeO, - matériau multiferroique
- structure pérovskite (a,, = 3,97 A), maille rhomboédrique (R3c¢) :
abc=a, Voo 5,61 A o,B,y = 60,24°
n systéme hexagonal
ab=a, l%}—5611& C=2aab\/§=1375A
o,p = 90°

- Antiferromagnétisme de type C]v, (T ~ 600 K), avec une cycloide de spin (A = 620 A)
- Ferroélectrique (T. = 1100 K), grace a la « lone pair » du bismuth (6s?)

Antiferromagnétisme de type G

O D

Structure pseudo-cubique de BiFeO, < 620 A g

Cycloide de spin
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Céramiques : Bi,O, + Fe,0, —» BiFeO,




Romain Jarrier

Univ. Paris XI 2 - Svnthése

Céramiques : Bi,O, + Fe,0, —» BiFeO,

Modification de la stcechiométrie en oxygéne, - Argon

recuits sous différentes pressions partielles d’oxygene : - Air synthétique

- Oxygene

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009



Romain Jarrier
Univ. Paris XI

Céramiques :

2 - Synthése

Bi,O, + Fe,0, - BiFeO,

Modification de la stcechiométrie en oxygéne, - Argon
recuits sous différentes pressions partielles d’oxygene : - Air synthétique

Monocristaux :

Méthode par flux :

1000 -

900

800

Temperature (°C)

700

600

960°C

Bi,Fe,0,

BiFeOQ,

0
Fe,04

20

40 60
% mol

Diagramme de phase Bi,0, — Fe,O,

- Oxygene
Bi,0, (85%mol) + Fe,O, (15%mol)
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Univ. Paris XI 2 - Svnthése Aspect 12-15/10/2009
Céramiques : Bi,0, + Fe,0, —» BiFeO,
Modification de la stoechiométrie en oxygene, - Argon
recuits sous différentes pressions partielles d’oxygene : - Air synthétique
- Oxygene
Monocristaux :  Méthode par flux : Bi,0, (85%mol) + Fe,0O, (15%mol)
T | 1 | 1 | 1 | 1
1000
960°C
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£ 800 -
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0 20 40 60 8 100
Fe 0, % mol Bi,0;
Diagramme de phase Bi,0, — Fe,O, 2
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Mesure de la conductivité des céramiques recuites sous différentes pressions partielles d’oxygenes
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3 - Propriétés électriques
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Mesure de la conductivité des céramiques recuites sous différentes pressions partielles d’oxygenes
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3 - Propriétés électriques

GDR MICO
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Mesure de la conductivité des céramiques recuites sous différentes pressions partielles d’oxygenes

Conductivité des échantillons recuit 24h

sous différentes pression partielles d’oxygéne
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3 - Propriétés électriques

GDR MICO
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Mesure de la conductivité des céramiques recuites sous différentes pressions partielles d’oxygenes

Conductivité des échantillons recuit 24h
sous différentes pression partielles d’oxygéne

x ~10-100
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3 - Propriétés électriques

GDR MICO
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Mesure de la conductivité des céramiques recuites sous différentes pressions partielles d’oxygenes

Conductivité des échantillons recuit 24h
sous différentes pression partielles d’oxygéne
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Le matériau doit présenter des niveaux électroniques libres au-dessus de la bande de valence, d’autres
occupés en-dessous de la bande de conduction
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Univ. Paris XI Mécanisme d’un semi-conducteur intrinséque Aspect 12-15/10/2009

Le matériau doit présenter des niveaux ¢électroniques libres au-dessus de la bande de valence, d’autres
occupés en-dessous de la bande de conduction

A T1>T:
p=0
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Uni, Paris XI Mécanisme d’un semi-conducteur intrinséque r RGO

Le matériau doit présenter des niveaux électroniques libres au-dessus de la bande de valence, d’autres
occupés en-dessous de la bande de conduction

Ap T1>TZ T1<T<T2:
p=0 p augmente
BC BC
7y i fﬁw :
Gap Fa,

»
| »

|
% |
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Le matériau doit présenter des niveaux électroniques libres au-dessus de la bande de valence, d’autres
occupés en-dessous de la bande de conduction

Ap T1>T: T1<T<T2: T2<T<T3:
p= 0 P augmente P constant
BC BC BC
o
JW %

Gap Ea,

»
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N
»
»
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Univ. Paris XI Mécanisme d’un semi-conducteur intrinséque Aspect 1219102009

Le matériau doit présenter des niveaux électroniques libres au-dessus de la bande de valence, d’autres
occupés en-dessous de la bande de conduction

4 T,>T: T, <T<T,: T,<T<T;: T,<T:
i p=0 p augmente p constant p augmente
BC BC BC ﬁBC Z
Gap Ea,
- . _: . 4 4 4
/ﬁ /ﬁ 7 -
T, T2 T, »1 /// /// ﬁ% //
2
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Calcul LDA Code SIESTA : équations de Kohn et Sham

=>» Décomposition des fonctions d’ondes selon une base d’orbitales
atomiques numériques
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Univ. Paris XI 4 - Calculs théoriques Aspect 12-15/10/2009

Calcul LDA Code SIESTA : équations de Kohn et Sham

=>» Décomposition des fonctions d’ondes selon une base d’orbitales
atomiques numériques

Calcul sur 80 atomes : 2x2x2 Bi,Fe,O,
Bulk
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Univ. Paris XI 4 - Calculs théoriques Aspect 12-15/10/2009

Calcul LDA Code SIESTA : équations de Kohn et Sham

=>» Décomposition des fonctions d’ondes selon une base d’orbitales
atomiques numériques

Calcul sur 80 atomes : 2x2x2 Bi,Fe,O,
Bulk, puis création de la lacune : Bismuth : Chargé de 0 a -3
Oxygéne : Chargé de 0 a +2
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Univ. Paris XI 4 - Calculs théoriques Aspect 12-15/10/2009

Calcul LDA Code SIESTA : équations de Kohn et Sham

=>» Décomposition des fonctions d’ondes selon une base d’orbitales
atomiques numériques

Calcul sur 80 atomes : 2x2x2 Bi,Fe,O,
Bulk, puis création de la lacune : Bismuth : Chargé de 0 a -3
Oxygéne : Chargé de 0 a +2
Parametres de maille de Bi,Fe,O,

Bil 0 0 0
Bi2 % ) 72
Fel Ya Ya Va
Fe2 4 4 Ya
Ol % 0 0
02 0 Y2 0
03 0 0 %
04 0 ) V2
05 72 0 72 Maille originelle
06 % ) 0
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Nombre d'états

e

L

L -

Energie (e\)
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4 = Bulk

Nombre d'états
i
i
|

I
]
|

Energie (e\)
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4a - Courbes de densité d’états

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009

Nombre d'états
i
i
|

GAP

0,9 eV

(Ce type de calcul sous
estime le gap)

e
T I T T T

Energie (eV)
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120
{l = BFO
1 lacune Bi (-1)
— lacurne Bi (0]
100
80 —
z
M
i ]
)
T
w
| .
el
=
=]
z

GDR MICO

4a - Courbes de densité d’états Aspect 12-15/10/2009

Y

-5,5 -5 -4,5 -4

Energie (eV)
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Univ. Paris X1 4a - Courbes de densité d’états Aspect 12-15/10/2009
120
I — I|3FD o) Disparition du gap : parallele avec le semi-conducteur intrinséque
aclne ol |-
1 — lacune BI (0)
100 )

Nombre d'états

f T =
-3 -4,5 -4
Energie (eV)

Défaut en bismuth des échantillons pour expliquer ce comportement électronique ???

|
-3,
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Univ. Paris XI 4a - Courbes de densité d’états Aspect 12-15/10/2009

Nombre d'états
i
i
|

\
e
s

0- AN
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Energie (eV)



Nombre d'états

4a - Courbes de densité d’états

------- BFO
lacume O (+2)
— lacure O (0)

|
4,5
Energie (eV)
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140
4] BFO
4 lacume O (+2)
4| — lacune O (0)
120
100
P 4
M
i ]
e
T
w
| .
el
=
=]
z

4a - Courbes de densité d’états

Disparition du gap : parallele avec le semi-conducteur intrinseéque

O_| ll.l T T T

I
-4,5
Energie (eV)
Défaut en oxygéne dans nos composés? Pour se prononcer :
- Calcul des énergies de formation

- Calcul V, (+1)

I
5,5
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Univ. Paris XI 4b - Déplacements atomiques Aspect 12-15/10/2009
Possibilités d’observer les déplacements atomiques avec les systémes lacunaires




Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 4b - Délacements atomiues Aspect 12-15/10/2009

Possibilités d’observer les déplacements atomiques avec les systémes lacunaires

Déplacements atomiques multipliés par
10 pour observer les évolutions

Figure ne représentant que les atomes
d’oxygene

Lacune Bismuth chargée 0
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Univ. Paris XI 4b - Délacements atomiues Aspect 12-15/10/2009

Possibilités d’observer les déplacements atomiques avec les systémes lacunaires

Déplacements atomiques multipliés par
10 pour observer les évolutions

Figure ne représentant que les atomes
d’oxygene

Lacune Bismuth chargée 0

- Symétrie R3c conservée

- Modification de la ferroélectricité ???
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Univ. Paris XI 4c - Manétisme Aspect 12-15/10/2009

Les spins des atomes de fers ne varient quasiment pas, exceptés pour les lacunes de bismuth

Cet atome de fer a une perte de 1,779 n,.  Coordonnées : x ~y = z = 0,63

Distance a la lacune : d,,, ~ 6,53 A

Cette évolution apparait dans les deux calculs mettant en place une lacune de bismuth (charges 0 et -1)

10
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Univ. Paris XI 4c - Manétisme Aspect 12-15/10/2009

Les spins des atomes de fers ne varient quasiment pas, exceptés pour les lacunes de bismuth

Cet atome de fer a une perte de 0,842 pn,.  Coordonnées : x =~ 0,89 y ~ 0,38

Distance a la lacune : d,, =~ 3,26 A

Cette évolution n’apparait que dans le calcul de la lacune de bismuth chargé 0
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5 - Stabilité en température

1000 - a
o P ""_I
— - ‘s Liquid
93u°c§____F'_2;‘
900 - B
o B
< |

= 820°C__ Py,
= W P,
E 800 _ ?SEQC 4
5 | y
o | !
A
|
700 : —

& o |

o} ® o, |

I g & £ |

0 m -,5":

|

600 | | L

0 20 40 60 80 100
Fe, 05 % mol Bi,0;

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009

11



Romain Jarrier
Univ. Paris XI

5 - Stabilité en température

1000 i i
o P""
o %%0C A Py iquid
sopc__ Pa,
900 -
9 3
< i

= 20°C_ Py,
= v P,
EG 800 = ?85-::0 d_|4_
5 | y
[ / |1
-
|
700 - =

) 2|

o O Q, |

] g & 5|

0 o0 @ :

|

600 | | L

0 20 40 60 80 100
Fe, 05 % mol Bi,0;

Incertitudes :

- Nature phase

- Existence phase y

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009

- Domaines d’existence des phases o et {3

11
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GDR MICO
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5 - Stabilité en température

Diagramme rietveld de la phase Beta (P2;/m)
1000 — — 1000
- — Expérience ||
. s Caleul i
_ — Différence
200
| — 800
- ¥ I~
600 o~ g .
_ U =) m
_ | -1 ~ — 600 %
2 g 2
L B -
F o g N g
T ] — . 3
= 400 B
. = g ;r'ﬂ’ §
. :l N i —
200 G 3
_ = = |
= >
T b
| = T iy - 200
0 ~ o
_ N ﬂ. -
~N ~N I
_ 0
-200 T T T T T T T T T T T T T T T T T 1
20 30 40 50 60
20 (7)
Diagramme a 840°C ; calcul selon la phase P2,/m, parameétres de maille obtenus:
a=5,63A b=7,99 A c=5,660 A
o =90° B =90° ¥ =90,02°
GoF=1,25 Probléme d’intensité sur la raie 12
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Univ. Paris XI 5 - Stabilité en température Aspect 12-15/10/2009
Diagramme rietveld de la phase Béta (P2;/m)
1000 —— - — 1000
_ | — Expérience | |
s Caleul i
— Différence
- 800
7 m
- 0 - T T T T T T T T T | 00 %
= 7 33,6 33,8 344 L =
E - I T T T T I T T T T I 2B (0) g
L 24,5 25 25,9 - =
£ 400 28 (%) &
= = o}
g -
= ] —400 P
=
_ - 2
200 & L
_ & -
1 - 200
[:| —
. 0
-200 _l T T T T | T T T T | T T T T | T T T T |
20 30 40 50 B0
26 (%)

La phase P2 /m est vérifiée par le fait que nous retrouvons sur le Rietveld les pics de sur-structure

12
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Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur Aspect 12-15/10/2009
Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar, N,). 20 € [24°-34°],
analyse rapide

13
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Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur Aspect 12-15/10/2009
Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar, N,). 20 € [24°-34°],

analyse rapide
PR HioiptatRisiTID AN T ! ' l l I I I T T

AIR

25 30 35 40 13
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Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur Aspect 12-15/10/2009
Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar, N,). 20 € [24°-34°],

analyse rapide
PR HioiptatRisiTID AN T ! ' l l I I I T T

AIR

_ MJJMW _
25-810°C:
_:::jtuw 800°C -

25 30 35 40 13
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Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur Aspect 12-15/10/2009
Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar, N,). 20 € [24°-34°],
analyse rapide

1 R EREGEE T 1 T I |
AIR

820 —890°C : P2,/m

25— 810°C :-

25 30 35 40 13
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Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur Aspect 12-15/10/2009
Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar, N,). 20 € [24°-34°],
analyse rapide

1 R EREGEE T 1 T I |
AIR

820 —890°C : P2,/m

25— 810°C :-

25 30 35 40 13
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Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur Aspect 12-15/10/2009
Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar, N,). 20 € [24°-34°],

analyse rapide
[ R GHEELE ' ' l l I I I T |

- -

820 —890°C : P2,/m

25— 810°C :-

25 30 35 40 13
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Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur Aspect 12-15/10/2009
Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar, N,). 20 € [24°-34°],

analyse rapide
1 [ L | |

- -

820 —890°C : P2,/m

25 30 35 40 13
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Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar,
analyse rapide

5a — Etude de BFO pur

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009

1 [EEE R

AIR

AIBTCIDIEFTGIHITIIRD | | | | | [
‘ -
900°C M\J\\w |
iiTi

820 —890°C : P2,/m

N,). 20 € [24°-34°],
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Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur Aspect 12-15/10/2009
Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar, N,). 20 € [24°-34°],
analyse rapide
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Cas sous air : pas de phase y
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Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur Aspect 12-15/10/2009
Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 930°C sous flux gazeux (Air, Ar, N,). 20 € [24°-34°],
analyse rapide
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Cas sous air : pas de phase y

Sous Ar, N, : phase y
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Romain Jarrier

Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur

Analyses rapides sous Air : pas de phase cubique

Analyses rapides sous gaz réducteur (Ar, N,) : phase cubique

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009
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Romain Jarrier

Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur

Analyses rapides sous Air : pas de phase cubique

Analyses rapides sous gaz réducteur (Ar, N,) : phase cubique

Analyses longues (Rietveld) : pas de phase cubique

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009
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Romain Jarrier

Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur

Analyses rapides sous Air : pas de phase cubique

Analyses rapides sous gaz réducteur (Ar, N,) : phase cubique

Analyses longues (Rietveld) : pas de phase cubique

Conclusions : - compétition stabilité entre BiFeO,/Bi,O,
- probléme de cinétique

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009
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Romain Jarrier

Univ. Paris XI 5a — Etude de BFO pur

Analyses rapides sous Air : pas de phase cubique

Analyses rapides sous gaz réducteur (Ar, N,) : phase cubique

Analyses longues (Rietveld) : pas de phase cubique

Conclusions : - compétition stabilité entre BiFeO,/Bi,O,
- probléme de cinétique

Un exces de bismuth résout-il le probleme???

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009
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Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 5b - Dol)age en bismuth Aspect 12-15/10/2009

Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 950°C sans flux gazeux. 20 € [37,5°-41°], analyse
rapide 10% de bismuth en excés

17



Romain Jarrier
Univ. Paris XI

5b - Dopage en bismuth

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009

Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 950°C sans flux gazeux. 20 € [37,5°-41°], analyse

rapide 10% de bismuth en excés
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Romain Jarrier
Univ. Paris XI

5b - Dopage en bismuth

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009

Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 950°C sans flux gazeux. 20 € [37,5°-41°], analyse

rapide 10% de bismuth en excés
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Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 5b - Dol)age en bismuth Aspect 12-15/10/2009

Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 950°C sans flux gazeux. 20 € [37,5°-41°], analyse

rapide 10% de bismuth en excés
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Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 5b - Dol)age en bismuth Aspect 12-15/10/2009

Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 950°C sans flux gazeux. 20 € [37,5°-41°], analyse

rapide 10% de bismuth en excés
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Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 5b - Dol)age en bismuth Aspect 12-15/10/2009

Etude sur BFO sans recuits oxydant/réducteur de 25 a 950°C sans flux gazeux. 20 € [37,5°-41°], analyse
rapide 10% de bismuth en excés
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Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 5 - Stabilité en température Aspect 12-15/10/2009

Différents domaines de stabilités pour les phases hautes températures de BFO (Phases B et y)

810 830 850 870 890 910 9?0
Température (°C) { : : | >

I : Décomposition




Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 5 - Stabilité en température Aspect 12-15/10/2009

Différents domaines de stabilités pour les phases hautes températures de BFO (Phases B et y)

810 830 850 870 890 910 9?0
Température (°C) { : : | >

I : Décomposition

Hypothése :
- Air : Bi s’évapore : pas de phase y
- Ar, N, : Bi et O s’évaporent : Phase y

- Air + x % Bi : Phase v ; le Bi évaporé remplacé par 1’excés



Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 6 - Persnectives Aspect 12-15/10/2009

- Etude du magnétisme des systémes lacunaires (calculs et expérimental)
- Calcul des énergies de formations des systémes lacunaires

- Etat de valence du fer (Mdssbauer)

- Dopage plus fort de bismuth (étude en température)

- Technique de synthése fortement réductrice (Ti°)

- Etude de la conductivité a des températures plus fortes (Validation du modeéle de semi-conducteur
intrinséque)

19



Merci de votre attention



Intensité (ua)

Diagramme rietveld de la phase Béta (P2;/m)
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Diagramme a 840°C ; calcul selon la phase P2,/m, parameétres de maille obtenus:
a=5,63A b=7,99 A c=5,66 A
o =90° B=90° ¥ =90,02°

GoF =1,25 Probléme d’intensité sur la raie
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Intensité (ua)

Diagramme rietveld de la phase Beta (P2;/m)
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La phase P2 /m est vérifiée par le fait que nous retrouvons sur le Rietveld les pics de sur-structure
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Romain Jarrier

Univ. Paris XI

5a - Stabilité en température

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009

Parmétre de maille pseudo-cubique (A)
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Romain Jarrier
Univ. Paris XI

5a - Stabilité en température

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009

Parmétre de maille pseudo-cubique (A)

Fe-0; + Liq i
] BizFe.Oq + qu _y
4,05 - Décomposition i
. — Heatflow -
° a —-20
_ b i
o
o ¢ 5 o e © %00 \_
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| 60
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Les parametres de mailles pseudo-cubique convergent vers une valeur particuliere

—  Existence d’une phase cubique stable ???
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Romain Jarrier GDR MICO

Univ. Paris XI 4b - Déplacements atomiques Aspect 12-15/10/2009

Les déplacements atomiques au sein de chacun des calculs possédent une symétrie de type C3 pour la plupart
des atomes, si nous observons la maille le long de I’axe (x,y,z).

Une différence de taille réside sur les systemes lacunaires en oxygene : 4 atomes d’oxygenes sortent de la
maille

15



Romain Jarrier GDR MICO
Univ. Paris XI Aspect 12-15/10/2009

Cas de la lacune d’oxygene chargée 0 (idem pour le cas de la charge +2)
Déplacements atomiques multipliés par 10 pour observé les évolutions




Romain Jarrier GDR MICO

r [ ]
Univ. Paris XI M anetlsme Aspect 12-15/10/2009

Les spins des atomes de fers ne varient quasiment pas, exceptés pour les lacunes de bismuth

Cet atome de fer a une perte de 1,779 n,.  Coordonnées : x ~y = z ~ 0,63

Distance a la lacune : d,, ~ 6,53 A

Cette évolution apparait dans les deux calculs mettant en place une lacune de bismuth (charges 0 et -1)



Romain Jarrier GDR MICO

r [ ]
Univ. Paris XI M anetlsme Aspect 12-15/10/2009

Les spins des atomes de fers ne varient quasiment pas, exceptés pour les lacunes de bismuth

Cet atome de fer a une perte de 0,842 p,.  Coordonnées : x = 0,89 y = 0,38

Distance a la lacune : d,, =~ 3,26 A

Cette évolution n’apparait que dans le calcul de la lacune de bismuth chargé 0



Romain Jarrier

Univ. Paris XI Magnétisme

Calculs sur les systemes lacunaires en oxygene : faible modification du spin des atomes de fer. Seule une

légere diminution des 2 atomes de fer entourant la lacune :

Cas de la lacune d’oxygéne chargé 0

X y zZ

Evolution Spin (pp)

0,13222 | 0,13958 | 0,14521

-0,145

0,39009 | 0,88379 | 0,88546

Valeurs ~10 fois moindre que le cas de la lacune de bismuth

Cas de la lacune d’oxygéne chargé +2 :
Aucun changement des spins:  Evolution maximum = 0,039 p,

Evolution minimum = -0,029 p,

0,189

GDR MICO
Aspect 12-15/10/2009
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Déplacements atomiques
multipliés par 10 pour observé les
évolutions

Figure ne représentant que les
atomes d’oxygéne

Lacune Bismuth chargée 0













Déplacements atomiques multipliés par
10 pour observé les évolutions

Figure ne représentant que les
atomes de fer

Lacune Bismuth chargée 0




Déplacements atomiques multipliés par
10 pour observé les évolutions

Figure ne représentant que les
atomes de bismuth

Lacune Bismuth chargée 0




