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Du radical au magnétisme

ystérese

Fujita, W.; Awaga, K. Science 1999, 286, 261-262.

-~
T

LR,
Q‘,0_ i \S\ — /N
< N—=S,

150 200 250 300 350

Martin Vérot



Du radical au magnétisme

ystérese

Fujita, W.; Awaga, K. Science 1999, 286, 261-262.

X (10 emu mol™)

Martin Vérot



Du radical au magnétisme

ystérese

Fujita, W.; Awaga, K. Science 1999, 286, 261-262.

IS
T

X (10 emu mol™)

J~-2500 cm™

Martin Vérot



Du radical au magnétisme

3t son traitement
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Du radical au magnétisme

me dans tout ca?

A=-J5.5
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Mandal, S. K. et al. J. Am. Chem. Soc. 2006, 128, 1982-1994.
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Du radical a la conduction

s effectifs : aller a |'essentiel
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Heully, J.; Malrieu, J. Chem. Phys. 2009, 356, 76—85.
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Du radical a la conduction
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Borshch, S.; Chibotaru, L.; Rousseau-Violet, J. Chem. Phys. 1998, 229, 223-232.
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Du radical a la conduction

’ Radicaux ‘

!

| Méthodes ab initio |

‘Orbitales moléculaires‘ ‘([J:)\ ‘g g|—[J lug)+.. ‘

| Hamiltonien effectif | | Théorie des bandes

‘o-u /o, ‘ ‘w=/\|g gl—ulud HI U,J,...‘
|

‘ Modele phénoménologique avec couplage électrode / molécule.
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Conductivité
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