Od momentu odkrycia w 1911 roku przez okoto 60 lat wszystkie znane materiaty nadprzewodzace mogty by¢ opisane za pomoca
teorii Bardeena-Coopera-Schrieffera (BCS), zgodnie z ktdrg elektrony przewodnictwa metalu tworzg pary (tzw. pary Coopera) w
wyniku przyciagania zwigzanego z oddziatywaniem elektronéw przewodnictwa z fononami. Pierwszymi odkrytymi
nadprzewodnikami, ktorych wiasciwosci nie mozna byto wyttumaczyc teorig BCS byty CeCu,Si,, UBe;5 i UPts, ciezko
fermionowe niekonwencjonalne nadprzewodniki, charakteryzujace sie wysoka wartoscig parametru Sommerfelda i silnie
paramagnetyczng podatnoscig magnetyczna. Od tego momentu ciezko fermionowe materiaty nadprzewodzace sg przedmiotem
badan naukowc6w na catym Swiecie.

Szczegdlnie czesto badang rodzing materiatdw miedzymetalicznych zawierajgcg ciezko fermionowe nadprzewodniki jest rodzina
A MINg40m (gdzie M to metal z grupy metali przejsciowych: Co, Rh, Ir, Pd lub Pt, a A to Ce, U, Np lub Pu). Jednym z
istotnych materiatow nalezacych do tej rodziny jest ciezko fermionowy nadprzewodnik CePt,In;, ktérego neptunowy
odpowiednik bedziemy bada¢ w ramach tego projektu. Powodem wzmozonego zainteresowania zwigzkami z tej rodziny jest
mozliwos¢ badania w tych materiatach interakcji pomiedzy magnetyzmem i nadprzewodnictwem. Uwaza sig, ze
nadprzewodnictwo w tych materiatach powstaje w wyniku magnetycznego oddziatywania pomiedzy spinami.

Tematyka projektu jest zrozumienie podstawowych zasad opisujacych zwigzek magnetyczny NpPt,In;. Celem projektu bedzie
przeprowadzenie petnej teoretycznej analizy pod wzgledem struktury elektronowej i wkasno$ci magnetycznych nowego
miedzymetalicznego zwiazku antyferromagnetycznego NpPt,In;.

Projekt zaplanowany jest na dwa lata. W tym czasie planujemy przeprowadzi¢ petng analize teoretyczng badanego systemu. Ze
wzgledu na istotna role korelacji elektronowych w materiatach zawierajacych neptun, standardowe metody badan teoretycznych
nie sg wystarczajagce do poprawnego opisu wiasciwosci fizycznych takich materiatéw. Z tego powodu obliczenia przeprowadzimy
zaawansowanymi metodami typu teorii funkcjonatu gestosci (DFT), uwzgledniajac efekty relatywistyczne. Wyznaczymy
magnetyczny stan podstawowy NpPt,In;, obliczymy elektronows gestos¢ stanéw (DOS) jego strukture pasmowsa oraz
powierzchnie Fermiego. Analiza materiatu antyferromagnetycznego NpPt,In; przyczyni sie do lepszego zrozumienia
zachodzacych w nim zjawisk oraz istoty magnetyzmu w tym materiale. Zbadanie materiatu ktory powstat poprzez zamiane atomu
ceru na ciezszy neptun bez znaczacych zmian w strukturze umozliwi badanie korelacji elektronowych zachodzacych w
materiatach z rodziny A,M | Ngn+0m- Wyniki obliczen teoretycznych sg istotne przy planowaniu kolejnych eksperymentow i moga
naprowadzi¢ naukowcow do odkrycia nowych zwigzkdw o fascynujacych wiasciwosciach.



