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Structural Principles of A-site ordered double perovskites: ferroelectric CaMnTi20Os
as a model system

Perovskiittioksidikeraamit ovat yksid monipuolisimmistakiteisistd materiaaleista.
Niita on tutkittu paljon ja silti niissa on viela paljon tutkittavaksi. Perovskiittien
saadeltavyys tekee niista suotuisia materiaalikohtaiselle hienosaadadlle, jolloin
tiettyjd ominaisuuksia voidaan optimoida. Kiinnostavimpia ominaisuuksia
perovskiitti-materiaaleilla ovat ferromagneettisuus, pietso-, ferro- ja
pyrosahkoisyys,moniferrroisuus, sahkdnjohtavuus, suprajohtavuus ja [ampdon ja
optisiin ominaisuuksiin liittyvat piirteet.

Kiteisten materiaalien kiderakenteen muokkaus ja analysointi kokeellisesti on
merkittava osa kiinteiden epaorgaanisten aineiden kemiaa ja materiaalitieteita.
Laskennallisia menetelmia puolestaan voidaan kayttda ennustamaan kiderakenteita
ennen synteesia ja auttamaan syntetisoitujen materiaalien tulosten analysoinnissa.
Laskennallisten ja kokeellisten menetelmien yhdistdminen on yha yleisempaa ja se
parantaa tutkimuksen tieteellista arvoa.

Vaitoskirjassa lahestytdan A-paikan mukaan jarjestaytyneita kaksoisperovskiitteja,
niiden muodostumista ja rakenteen ennustamista laskennallisesti. Lisdksi yhdisteen
Caz2-xMn«Ti206 rakennetta on tutkittu kokeellisesti ja muutosta x:n maarassa, silla
yhdsite voisi olla vaihtoehto nykyisille lyijya sisaltaville haitallisille ferrosahkoéisille
yhdisteille.
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