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Introducao

As pesquisas em novos compostos vém
aumentando, em fung¢do da procura por novos
materiais que possam ser utilizados nas mais
diversas &reas da industria. Os célculos tedricos de
estrutura eletrdnica encontram-se dentro da area
de pesquisas tedricas de materiais sendo bastante
interessantes, pois permitem investigar as
propriedades de compostos ja existentes
observando em que novas areas poderiam ser
aplicados, bem como analisar propriedades de
novos compostos de modo a verificar se é possivel
e viavel obté-los experimentalmente. Os célculos
sdo gerados através de um software, sendo o
WIEN2Kk um dos programas utilizados. Sabendo
das interessantes propriedades apresentadas por
nitretos de ferro substituidos, neste projeto,
pretendeu-se investigar as propriedades eletrbnicas
e magnéticas de novos nitretos de ferro
substituidos com atomos de berilio, litio, samario
ou gadolinio.

Resultados e Discussao

Inicialmente foram realizados calculos para
o nitreto de ferro puro (Fe4sN) e, a partir do
paradmetro de rede encontrado para esse composto
foram realizados os calculos para os compostos
analisados: BeFesN, LiFesN, SmFe;N e GdFesN. O
espaco de grupo utilizado foi Pm-3m (célula cubica),
0Ss novos atomos, foram inseridos no coérner,
posi¢céo (0,0,0) na estrutura perovskita. Entdo, foram
realizados os célculos de estabilidade, propriedades
magnéticas, densidade eletrdnica e densidade de
estados para os compostos. Posteriormente foram
realizados calculos para os elementos puros a fim
de investigar a estabilidade dos novos compostos.

Figura 1: Célula unitaria dos compostos e corte no plano
(110).

Os parametros de rede obtidos foram:

3,8033 A para FeyN, 3,6981 A para o BeFe;N e

3,7872 A para o LiFesN, 4,23 A para o SmFe;N e
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4,02 para o GdFezN. Os resultados obtidos para a
densidades de estados demonstraram, para todos
0s compostos analisados, fortes interacdes
ocorrendo entre os orbitais d dos atomos de ferro
com os orbitais s do atomo de nitrogénio. Em
relacdo aos novos elementos inseridos o0s
compostos com substituintes berilio e litio néo
demonstraram fortes interaces, destes elementos,
com 0s outros dois pertencentes a cada composto.
J& os compostos com substituinte samario ou
gadolinio demonstraram interagdes em seus orbitais
S e p com os outros dois elementos.

Em relacdo ao momento magnético total
foram obtidos os seguintes resultados: o Fe4N
apresentou um valor total de 10,41452 g, 0 BeFesN
4,6824 g, 0 LiFesN 7,30296 pg 0 SmFesN -1.06551
pg € 0 GdFe3N um valor de 7.44148 . Sendo que
os resultados obtidos para o composto com samério
demonstraram que este apresenta comportamento
antiferromagnético. Por fim, foi analisada a
estabilidade dos compostos, através da energia
minima de formagdo. Os resultados obtidos foram:
-4953,045627 Ry para BeFezN, -4982,574987 Ry
para LiFesN, -4982,61181 Ry para SmFesN e -
4982,55352 Ry para GdFez;N. Sendo que para o
nitreto de ferro puro a energia minima de formacgéo
foi de -7528,190236 Ry.

Conclusodes

Em relagcdo ao pardmetro de rede obtido,
observou-se que com a inser¢cdo dos elementos
berilio ou litio o parametro diminuiu, jA com a
inser¢éo dos elementos samario e gadolinio teve um
aumento, em relagéo ao nitreto de ferro puro, o que
pode ser explicado pelo tamanho dos elementos
inseridos. Observou-se também que quando
compostos alcalinos séo adicionados, estes, ndo
apresentam  significativa interacdo com  0s
elementos ferro e nitrogénio, porém quando se
utilizam elementos lantanideos, estes, apresentam
interacdes com 0s outros elementos pertencentes
ao composto. Em relacdo a estabilidade, todos
mostraram-se estaveis, porém menos estaveis que
0 nitreto de ferro puro.
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