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Abstract

In this work, we investigate the electronic, magnetic and magneto-optical properties of new
double perovskite CasFelrOg, CasMnlrOg, CayCrlrOg, and CasColrOg in an attempt to find
new materials that have functional properties. Therefore, we employed the full linearized
augmented plane wave (FL-LAPW) method within the density functional theory (DFT) as
implemented in the Wien2k program. The exchange-correlation potential was treated with
the GGA approximation. The U Hubbard potential term and spin-orbit coupling (SOC) were
introduced to predict the correct band gap.

The results predict that the compounds are stable in the ferrimagnetic phase (FiM). The
tolerance factor was calculated, and it was found that its value indicates the stability of the
structure in the monoclinic phase. For the electronic properties, the results of GGA show the
hafl-metallic behavior of CasFelrOg, CasMnlrOg, and CayCrlrOg. However, by the inclusion of
the U Hubbard potential term (GGA+U), we observe that the band gap was enlarged.

The magnetic moments are 6.00, 4.00, 2.00, and 4.00up for CayFelrOg, CasMnlrOg,
CayCrlrOg, and CayColrOg, respectively. The magneto-optical properties were studied through
the Kerr rotation and ellipticity. The named compounds have potential applications in the field
of spintronics and its devices, such as in optoelectronics technologies.

Keywords: Density Functional Theory, Wien2k, Hafl-metal, Double perovskite, Spintronics.



Résumé

Dans notre travail, nous avons étudié les propriétés électroniques, magnétiques et magnéto-
optiques de la nouvelle pérovskite double CasFelrOg, CasMnlrOg, CasCrIrOg et CasColrOg
dans le but de trouver de nouveaux matériaux dotés de propriétés fonctionnelles. Par conséquent,
nous avons utilisé I'onde plane augmentée linéarisée (FL-LAPW) dans la théorie fonctionnelle
de la densité (DFT) introduite dans le programme Wien2k.

Le potentiel d'échange-corrélation a été traité avec l'approximation GGA. Le terme de potentiel
U Hubbard et le couplage spin-orbite (SOC) ont été introduits pour prédire la bande interdite
correcte. Les résultats prédisent que le composé est stable dans la phase ferrimagnétique (FiM).
Le facteur de tolérance a été calculé et il a été constaté que sa valeur indique la stabilité de la
structure en phase monoclinique.

Pour les propriétés électroniques, les résultats de GGA montrent le comportement semi-
métallique de CasFelrOg, CagMnlrOg et CasCrlrOg. Cependant, par l'inclusion du terme de
potentiel U Hubbard (GGA+U), nous observons que la bande interdite a été élargie. Les
moments magnétiques sont respectivement de 6,00, 4,00, 2,00 et 4,00 pp( pour CayFelrOg,
CasMnlrOg, CayCrIrOg et CasColrOg.

Les propriétés magnéto-optiques ont été étudiées a travers la rotation de Kerr et l'ellipticité.
Les composés cités ont une application potentielle dans le domaine de la spintronique et de ses
dispositfis, comme dans les technologies optoélectroniques.

Mots clés : La théorie de la fonction de densité, Le code Wien2K, Semi-métal, Double pérovskite,

Spintronique.
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