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Influéncia dos Efeitos de Campo Elétrico Cristalino (CEF) sobre as
Propriedades Magnéticas dos Compostos RCrOs (R = Terra Rara)
RESPLANDES, Arthur Rodrigues’; MERCENA, Samuel Gomes

RESUMO
Este trabalho investiga as propriedades fisicas dos compostos RCrO; (R = Dy, Er, Gd,
Nd e Pr), por meio de simulagdes teéricas com dados experimentais de caracterizagao
magnética. O desenvolvimento das atividades propostas neste projeto busca
investigar e compreender 0s mecanismos microscopicos responsaveis pelas
propriedades magnéticas de longo alcance, em especial os efeitos de campo cristalino
(CEF). Nesse sentido, foram sintetizadas amostras DyCrO3, ErCrO; e GdCrO;. As
amostras crescidas foram caracteriazadas estruturalmente por meio de difracéo de
raios x (DRX) e refinamento Rietveld. A analise dos padrdées de DRX obtidos e o
refinamento Rietveld mostram as estruturas obtidas. Além disso, analises
espectroscopicas FTIR confirmaram a formacao da estrutura perovskita ortorréombica.
O estudo dos efeitos do CEF foi realizado por meio de calculos tedricos utilizando uma
hamiltoniana para calcular as estimativas de separacéo dos niveis de energia dos ions
terras raras. Neste caso os resultados mostram a presenca de dubletos no estado
fundamental para os compostos Dy, Er, Gd, Nd e singleto para a amostra de Pr, esses
resultados encontram-se de acordo com dados reportados na literatura, evidenciando
o potencial do CEF na explicagao de comportamentos magnéticos atipicos. As ideias

discutidas neste trabalho contribuem para as discussbes acerca dos mecanismos
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microscopicos envolvidos no magnetismo dessa familia de compostos.

Palavras-chave: Campo Elétrico Cristalino; Magnetismo; Terras Raras

.  INTRODUGAO/JUSTIFICATIVA

A familia dos compostos ortocromitas RCrOs apresenta propriedades
magnéticas ricas e complexas, ainda nao totalmente compreendidas pela comunidade
cientifica. Fendbmenos como reversdo de magnetizagéo, exchange bias e reorientagéo
de spins tém sido atribuidos a competigédo entre interagdes magnéticas do ion Cré* e
do ion terra rara, bem como a interacdo anisotrépica de Dzyaloshinskii-Moriya
(BARTOLOME,1994). Nesse contexto, os efeitos do CEF, responsaveis pela quebra
da degenerescéncia dos niveis de energia dos ions R3*, pode desempenhar um papel
importante para a compreensao dos mecanismos microscopicos que governam tais
propriedades. Nessa 6tica, este trabalho busca contribuir para o entendimento desses
fendmenos, realizando uma investigagdo sistematica que envolve analises

experimentais e calculos tedricos.

. BASE TEORICA

A compreensao das propriedades magnéticas de compostos do tipo RCrO;
requer o estudo das interagdes entre ions terras raras e metais de transigcao,
destacando-se os efeitos do (CEF) e da interagdo anisotrépica de Dzyaloshinskii-
Moriya (DM), que explicam fendbmenos como ferromagnetismo fraco, reversdo de
magnetizacéo e exchange bias. O CEF promove a quebra da degenerescéncia dos
multipletos de energia dos ions terras raras, reorganizando niveis e possibilitando que
estados fundamentais sejam magnéticos ou nao, impactando a resposta do material

a campos internos gerados pelo Cr** ordenado. O entendimento destes fenbmenos
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exige a analise detalhada das simetrias estruturais, dos parametros de rede, e das
funcdes de onda associadas aos niveis de energia.
lll. OBJETIVOS
Geral: Investigar os efeitos do CEF sobre as propriedades magnéticas de
diferentes compostos RCrO; utilizando simulagdes de dados experimentais.
Especificos:
¢ Investigar a evolugdo dos parametros de CEF para cada composto da
série;
e Entender o comportamento da temperatura de ordenamento e
parametros de anisotropia magnética em fungao das terras raras;
e Examinar a distribuicdo dos niveis de energia, bem como as fungbes de
onda do estado fundamental para cada composto;
e Entender microscopicamente os detalhes das interagdes magnéticas
dominantes para cada composto.
IV. METODOLOGIA
A pesquisa foi dividida em etapas tedrica e experimental. Na etapa teodrica, foi
realizada revisao de literatura e simulacido computacional dos efeitos do CEF sobre
0s niveis energéticos dos ions terras raras. Experimentalmente, as amostras DyCrOs,
ErCrOs e GdCrOs foram sintetizadas por co-precipitagdo e caracterizadas
estruturalmente via difragdo de raios X (configuragdo Bragg-Brentano), seguida de
refinamento Rietveld. A caracterizagao espectroscopica FTIR validou a formagao da

estrutura perovskita ortorrombica esperada.

V. RESULTADOS E DISCUSSAO
Os padrbes de difracdo de raios x mostram a obtencao da fase desejada,

mostrando simetria ortorrbmbica nos compostos DyCrO;, ErCrO; (grupo espacial
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Pbnm) e GdCrO; (Pnma). O refinamento Rietveld forneceu valores precisos de
parametros de rede, volume de célula unitaria e fatores de confianga do refinamento.
As analises FTIR confirmaram bandas de vibragao tipicas dos modos CrO e OCrO,
reforcando a formacéao das redes cristalinas. Nos calculos do CEF, observou-se que
Dy, Er e Nd apresentam dubletos separados por intervalos de energia (~60 K),
enquanto Pr apresenta singleto (~48 K), impactando nas propriedades magnéticas e
polarizacdo dos ions terras raras. Os resultados tedricos alinham-se com dados da

literatura.

VI. CONCLUSAO/CONSIDERAGOES FINAIS

Os resultados obtidos neste projeto sdo promissores e reforcam a
confiabilidade da metodologia adotada, visto que as amostras apresentaram boa
qualidade estrutural, conforme verificado nas analises de difracdo de raios X. Embora
nao tenha sido possivel realizar as simulagdes da caracterizagdo magnética, os
calculos tedricos indicam uma configuragdo consistente dos niveis de energia do
estado fundamental dos ions de terras raras. Esses resultados oferecem subsidios
para a compreensao das interagdes entre as sub-redes de Cr** e R3**, que parecem
ser determinantes para as propriedades magnéticas de longo alcance dos compostos.
Como perspectivas futuras, pretende-se sintetizar novas amostras contendo
diferentes ions de terras raras, realizar a caracterizagdo magnética, ajustar os
parametros de campo elétrico cristalino (CEF) de forma sistematica e investigar os

efeitos de dopagens sobre as propriedades estruturais e magnéticas.
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