Deformuoty SrRuUO3 plonyju pléveliy modeliavimas taikant tankio funkcionalo teorijg

Modelling of strained SrRuO3 thin films within density functional theory framework
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Nors per pastaruosius 50 mety pasaulingje literatiiroje
pasirodé¢ daugiau nei 1000 darby, skirty jvairiems
SrRuO; tyrimams, §is perovskitinés struktiiros oksidas
nepaliauja domings tyréjy [1]. Susidoméjimas dar labiau
iSaugo, kuomet pavyko eksperimentiskai stabilizuoti
SrRuO; tetragoning ir/arba monoklining fazes kambario
temperattroje taikant deformacijy inZinerijos metodus
[2-5].

A. Vailiono ir kt. darbe [3] tyrinéjamas SrRuOs;
gardelés atsakas j gniuzdymo ir tempimo deformacijas,
kurias sukelia auginimas ant padékly, pasizyminéiy
skirtingomis gardelés konstantomis. Esant gniuzdymo
deformacijai (SrTiOz padéklas), STRuO; gardelé jgyja
P2:/m simetrija, taciau tempimo deformacijos atveju
(DyScOs padéklas) nustatyti tikslig sistemos simetrijg
néra paprasta, nes skirtumai tarp galimy kandidaty (1
pav.) — Cmcm ir 14/mmm — yra pernelyg menki, kad juos
biity galima jvertinti eksperimentiskai. Tikslios SrRuO3
gardelés simetrijos nustatymas (tuo padiu ir priskyrimas
RuOg oktaedry pasisukimo sistemai) yra svarbus, nes ji
gali smarkiai jtakoti medziagos elektroning ir magneting
sandarg.

Laimei, 8ig problema galima i$spresti teoriniu
lygmeniu — atlikus abiejy SrRuOs; simetrijy ab initio
modeliavimg tankio funkcionalo teorijos rémuose. TUO
tikslu buvo atlikti atitinkami teoriniai skaiciavimai
CRYSTAL14 [6] kvantinés chemijos paketu.
Pakaitinei-koreliacinei saveikai apraSyti pasirinktas
PBEsol funkcionalas [7] su 10% Hartrio-Foko pakaitinés
energijos dalimi, nes misy kristalinés sandaros
jvertinimas rodo [8], jog tokia kombinacija itin tiksliai
atkuria SrRuOs struktiirg. Gauti modeliavimo rezultatai
yra pateikti 1 lenteléje.

1 lentelé. Pagal eksperimentinius matavimus [3]
fiksuotos Cmcm ir 14/mmm simetrijy (1 pav.) gardelés
konstantos ir atlikus daling optimizacija apskaiciuoti jy
pilnyjy energijy nuostoliai  visiskai  relaksuotos
ortorombinés (pagrindinés busenos) SrRuO; fazés
atzvilgiu.

Cmecm 14/mmm
a(A) 7,897 7,897
b (A) 7,829 7,897
c(A) 7,903 7,903
AE (meV/f.v.) 36,1 76,2

Is ¢ia matyti, kad esant tempimo deformacijai
SrRuOz gardelei kur kas energetiSkai naudingiau
pasirinkti Cmcm nei 14/mmm simetrija, nes pastarosios
energijos nuostolis apie 40 meV fomulés vienetui (f.v.)
didesnis. Tokie rezultatai vienareik§miskai i$sklaido
eksperimentiniy matavimy metu kilusias abejones.

1 pav. Kristaliné (a) Cmem ir (b) 14/mmm simetrijos
SrRuOs sandara.

ReikSminiai ZodZiai: tankio funkcionalo teorija,
perovskitiniai kristalai, plonyjy pléveliy jtempis.
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