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1. Wstep

Mikroskopowa teoria zjawisk fizyoznyoh w krysztalach ze
zlokalizowanymi momentami magnetyoznymi jest formuiowana Ww
oparciu o modele Isinga [4,10] , Heisenberga [4'3)6) g-20]
lub ich uogélnienia[236,9,2/-30] .

Zazwyczaj modele te opisujg ukiad oddzialywujgeych spindw
(momentéw magnetyoznyoh) za jmujgeych nieruchome polozZenia W
wezlach sieci krysztalu [?/-3Cﬂ . Begdziemy je dalej nazywali
niedoiéliwymi modelami spinowymi (NMS).

Ruch cieplny atoméw modyfikuje charakter oddzialywan
w krysztale, NMS moZna W znacznym stopniu urealnié przyjmujqo

nastgpujgoe zalozenia [2,29, 3 '/]:

(1) Atomy o efektywnym spinie S wykonujg drgania cieplne

wokél polozeii réwnowagi.

(2) Energie oddzialywai, istotnych z uwagi na wlasnosoi
magne tyozne ukiadu, zalezg od éhwilowyoh odlegioéci
miedzy atomami.

Uklad oddzial&wujqoyoh spinéw, w ktérym uwzglednia si¢ po=

wyZsze zalozenia bedziemy nazywali $0i4liwym modelem S8pino-

wym ($MS). Homiltonian $MS mozna ,w przyblizeniu adiabatyoz-

nym [217, zapisaé w najogblnie jszej postaci nastepujqeo :

=%+ﬁyms+%-s (1)

7

mns



gdzie % i %W??S sg odpowiednio hamiltonianami pod=
ukladu sieciowego (atomy biorg udziai w ruochu cieplnym)
oraz magnetyoznego ( uklad oddzialywujgoych spindéw w sztyw-

nej sieci).

Hemiltonian oddzialywania spinowo-{ononowego ZIL-S otrzy~
mu jemy przez rozwinigcie w szereg Taylora,wzgledem wyohylen
atoméw z polozeni réwnowagi,ﬁastgpuJQOYOh (w zaleznodci od
modelu) wielkooi:

- energii (calki) wymiany [2, {5, 77“/9)34'- 87]1

- energii pola krystalioznego Van Vliecka [/5} -2.?,88‘ 9/]/

- energii oddzialywania dipolowego L 19, 92]

ﬁ przesziodci obszernie dyskutowano nad wpiywem od-
dzialywania spinowo-{fononowego migdzy innymi na: energie
wzbudzeh elementarnych oraz ich tlumienie [—2, 12 15, 19,34, 34/46/ 521
63,64, 68*-8{)‘186] , rodzaj przemiany fazowej oraz indeksy
ikrytyozne [ 32-3,36,38,43,5353,59-62,65- 68, 93~ 99/, wspbi-
czynniki: rozszerzalnodéci cieplnej [3’/) 53,64 ] i
pochlanianie dZwigku [3-7/ 34/ 39’—4// J/Z// 56‘, 70, 76 ] , tempera-
ture magnetycznej przemiany fazowej oraz namagnesowanie
[ 34} 35} 1,2) //6/ 52 ] , przewodnictwo cieplne Z/Q, 44 _/

i oieplo wlaéoiwe[:"f,é?,%/ 5.’2] , stale sprezyste [3(5;45/4?/5@ 72,
9596 ] .

W wigkszoéoi z dotychozas przytooczonyoch praojdr(rania sieoci
rozpatrywano w przybliZeniu harmonicznym, a w HL—S uwzgled-
niano ozlony najni%szego rzedu w operatorach fononowych.
Mikroskopowg teori¢ oddzialywania spinowo-fononowego w sil-

nie anharmonioznych krysztalach, ktéryoh wlasnoéci magne~



tyozne opisuje model Heisenberga, sformultowali i rozwineli
Tjablixov, Konwent i Piakida [/7—87] . Oparta jest ona

na zalozeniach (1) i (2). Cziony w H sg wynikiem uwzgled-

L~-S
nienia zaleZnoéci calki wymiany od chwilowych odlegiodeci
migdzy atomami, W ramach tej teorii, w odréznieniu od innych
pode jé$¢é, uwzglednia sig wszystkie wyrazy rozwinigcia w sze~

reg Taylora ~ wzgl¢dem wychyleii atoméw z poiozZei rdéwnowagi

- energii potencjalnej oraz energii wymiany.

Teoria Konwenta~Piakidy przyjmuje stosunkowo prostg i zame
knigtg postadé w ramach przybliZenia pola samouzgodnionego
LZ, &1 )84}86‘] . W tym sformulowaniu teorii mozna =
jednolitego punktu widzenia zbadaé wlasnodeci cieplne, magne-
tyezne oraz mechaniozne SMS~go Zé%gé%i] .0gélne wyniki
teorii pola samouzgodnionego staly si¢ podstawg do dalszyoh
badari,opartych na wybranych zaleZnoéciach caiki wymiany oraz

energii potencjalnej od odlegiodci miedzy atomami [ZQQ'%QQ/.

Celem ninie jszej pracy jest zbadanie wlasnoéci termo~
dynamicznych $cidliwych modeli spinowych silnie anharmoniocz-
nego krysztalu magnetycznego. Szozegbélng uwage zwrbeimy przy
tym na ilo$ciowe zbadanie efektéw oddzialywania spinowo-
fononowego w dynamice sieoi orai w pewnych charakterystykach
termodynamicznych rozpatrywanych ukladéw,

Nasze rozwazania przeprowadzimy w giéwnej wmierze w ramach
teorii pola samouzgodnionego Z—?, 84, féj , ktéra jest réwno=-
wazna przybliZeniu pseudoharmonicznemu oraz przybliZeniu pola
molekularnego dla podukiaddéw, odpowiednio, fononowego i

magne tyoznego,



Zajmiemy si¢ przypadkiem silnego sprze¢Zenia sSpinowo-
fononowego 04 \(,/(B"/-ZO/:DO \< 4 , gdzie Tz jest tempera-
turg Curie magnetycznej przemiany fazowej NMS-go, a Do ~
energig niemagnetycznego oddzialywania atoméw,

Nasze rozwazania przeprowadzimy dla ukladbéw, w ktérych
energia potencjalna oraz caika wymiany sg okreélone odpowied=

nio przez: potencjai Morse’a

L/O(T)= Do [ @)y)[-Ja [7—?3)/‘2 e)?o[-—a( ‘f%)/ /
(12)

oraz funkoje wykiladniczg

J(»)="1J, GX/J[-b(fr—- R.)/ (73)

gdzie Do’ a, T,y I b i Ro sg parametrami modelu,

O'

Potencjal Morse‘a (1.2) byl stosowany w obliczeniach wilas-
nosci fizyocznych modeli anharmonioznych krysztaléwz§%4/ /04”‘
111 ] . W przypadku ar = 6 daje on wyniki podobne do
rezultatéw otrzymanych przy pomocy potencjalu Lennarda-
Jones‘a [ 105 ] :

Wyliczenie zaleZnoséci calki wymiany od odlegiodci.w oparciu

’
o metody ab initio,zwigzane jest z wielkimi trudnosdciami,
a wyniki nie sg jednoznaczne [4, 9) 112~ 14 ] .

Dlatego w naszych obliozeniach przyjelidmy zaleznobé calki



wymiany :kr) od odleglodci mig¢dzyatomowych w postaci
(1.2), ktéra jakoéciowo poprawnie opisuje sytuacje dode
wiadczalng f'fO,,Zg, 1,115 J.

W oparciu o wybrane postacie oddzialywan (1.2) i (1.3)

zbadamy termodynamioczne wilasnosdci nastepujgeych ukiaddw:

1) modelu Isinga =z polem poprzecznym, rozdziai II [VOCU;
2) modelu Heisenberga o dowolnym spinie, rozdziat III [}0@/&@%
3) modelu Heisenberga ze spinem S = 1 i wymiang bikwae

dratowg, rozdzial IV[VOB_] .

W rozdziale IV~tym sformulujemy tak#e zamkniety ukiad rdéwe
nain opisujgecy wlasnosci $MS Heisenberga ze spinem S = 1 w

przyblizeniu przypadkowych faz (RPA).

Ostatni rozdzial pracy zawiera koficowe wnioski oraz uwagi.

Prace zamyka spis cytowanej literatury.



2.. Model Isinga z polem poprzecznym w Scisliwe]

sieci w przyblizeniu pola samouzgodnionego.

2.1. Wprowadzenie.

W ostatnich latach model Isinga z polem poprzecznym (IITH)
[27] byt przedmiotem intensywnych badan [,?3—026‘1 //7’6-429]
Obszerng dyskusj¢ jego wiasnosci oraz zastosowann pozna znalesc

w monografiach [23,25,26’J \ oraz w pracach [ 24,116 /. .

S$cisdliwy model Isinga z polem poprzecznym w sieci harmo =

nicznej i skabo anharmonicznej rozpatrzono w /25, ///1—'/—7,?9] .

W dotychczasowych pracach sprzezenie migdzy ukiadem sie-
ciowym i spinowym badano w oparciu o hamiltonian oddziaiywania

liniowy w operatorach spinowych [25, 1M9-429 ] .

W tej czegscl pracy [400] rozpatrzymy Scisliwy model Isinga
7z polem poprzecznym W silnie anhormonicznej gieci, ktdérego

hamiltonian przyjmujemy w nastgpujgcej postaci:

}{*}/ }/Ls ) (2.4.1)

12, n,m
' ' 9 4.2)
CEE(z A / = A ™ 4.4 = _ (
SL_0M * ZZ )_ W._)__ P rromy Yy My



gdzie F% ife, sa%odpowiednio,pedem i wektorem poZozenia
atomu o spinie S = 1/2 i wmasie M w n-tym weile sieci;.l:QO
jest caika tunelowania, co do ktérej zakiadamy, Ze jest
wielkodcis staZg. W hamiltonianie uktadu (27.2-3)

wprowadzono zmienne dynamiczne U, okreslajgce wychylenia

atoméw z ich poxozei rdéwnowagi (/E\S,.,>=/72- [«%J

gdzie
C>=Tr|..oxp( /»’J/)]/ /’f/efﬂ pJ/)] (4 7)*
liystepujgce w (—742 3) wielkosci 9[),,,,7 oraz
J@inl sa réwne

(70”"" '/—7( ():‘m)\—/:vj--.%;/nSD(/ﬁ-nﬁ/) , (2/5)
Ton =1 8, 0002 I V51) , G28)

gdzie

V:;m/l {?Xo( .

n
W odréznieniu od dotychczasowych prac [}5"44% 429] zajmie=
my sie zbadaniem wpiywu na Wiasnosci termodynamiczne badanego
ukladu)zaleZnoéci catki wymiany od chwilowych odlegfoéci miedzy

atomami ,



- 10 -
2.2, Potencjaxy termodynamiczne.

Termodynamiczne wZasno$ci modelu (;24‘/'39 zbadany
stosujgc metodg wariacyjng, ktdra dla anharmonicznego Krysz-

2, 84
tatu magnetycznego sformutowalil Boocara[430] Prakida 1‘K35Wé%TV

Prébna energia swobodna ukzadu F;af jest okres$lona

nastepujaco :

{wal <,;?lQZZ:> ’ 4512{9

Fom kT o [Trexp -2/ 6, T)]] . (22

Hamiltonian efektywny;ég wybieramy w postaci sumy hamil-

5 LT
tonianu spinowego JZ oraz fononowego O?g [ 34]

S rpn L
;Z:: JQZ-+ /427' , C??fv
gdzie ‘

H2=-00 5= K55, (2.24)
K= >_£—2 +_Z@(ﬁﬂ7/’7)?/ u”? (25

Wprowadzamy prébng ma01erz dynamiczng ukiadu [8%]

Dul5)= 77 Z@(p(nm)expﬁzg(@,g)] ff’-f)
Wartosci wasne —Q[Z/) oraz wektory wiasne Q[?(/)

rozw1qzanlam1 réwnania

2(g/)e(5))= ZO‘D%@)@F(%) G22)

Wektory polaryzacji spelnlaaq nastepujgce warunki orto=-

normalnodci i zupeinosci
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;6’:(?/)'@(7/’)= cg// : (225)
2;83(9‘/)@@/) = cﬂ(ﬁ . (229)

QJ(?/) =€’J(—§a/) . (2 9210

Z uwagi na postal hamiltonianu prdébnego J[o (2 23"5))

korzystajgc z (2.2. 6-40) o Otrzymujemy

Fr = WT [ 5 [ 25ink ( S

—)Z_— In [2COS/Z( 2/(:; )/f
37 [Gtaa) Tiam)(sY] 024

0.5 (-7 ) B (i

/5

DI K5,

J



gdzie

N

B (B (R (219

C?(/ﬁ-/}?/)': QXP(/Q/—/.;((’M,:*Q(,:)[%?_WMB))O V,: V’;/‘f (P(//Z—m/) , pg/j)

Sail)- exp LS (uu ura Vi Vo] Jinmi) - 024)
- -

Wielkosci <’d: ’Ll,§>o ) @4/3 (/?,m)/ /'(rz ) Qo )(Snx>o )(‘Snz>o

°l . . . . ’ —_
oraz Xn=n°‘ sg parametrami wariacyjnymi, ktore wyznaczamy

z warunkéw stacjonarnosci /‘{n-a[

— —

Cg /L:mz = & E’rial - 5 E«n‘d _ J /-jii“‘“ ~
S(uiuly  §Qplim)  d K, o)

i

S Finar  — S Ftwar _ _d Ftiw

—

IS, S<S S XS

Biorsc pod uwagg (2?.4/) oraz (2245)7 otrzymujemy :



b 1,) -

Sﬁf(} (nm) = Sum ZZ[V,: V' B (1n-4])
=RV T (17-71)] (6.2.40)
VRl <SS )]

il <y 2 Gcom( ZYeeng)e "

@217)
(-5n>.,— 2;72,"‘ lla/z/z(gée/ ) ; (22/57




- 16 =
Ostatni warunek wariacyjny w622/5),W'DerDadku przviozenia do

ukradu 0 objetoscl \/ izotropowego cisnienia zewnegtrznego

77; prowadzi do rdéwnania stanu, ktére ma postad [37A34/1

7= Z () /aan"‘ p(17-ml)

(22.27)

(s, L= T (1aal)]

Wyrazenia (997), (2,94/5‘.22) tworzg zamkniegty ukiad
réwnan samouzgodnionych Moo].
Znajomoéé 5%, czestodci wzbudzeh fononowych Q(?d/) )
funkecji korelacji<ﬁ@f'&ﬁ?>; oraz rdéwnowagowe;] odlegiosci
miedzy atomami ;; jako funkcji temperatury i cidnienia po=
zwoli nam zbadaé zachowanie sig takich potencjaidéw termody-

N

namicznych ukkadu,jak entalpia \A/

oraz energia swobodna Gibbsa /i;

~~— e
- 29.24)
F=F+TTV/N b2
G J
(:- et
gdzie t 8 oznaczaja odpowiednio energig¢ wewngtrzng i
energie swobodng przypadajgcqg na jedng czastke, ktére sg

réwne



RXEAVE 4[ L2G1) coth(S2L7))
= L2857 +iZ(<70m) -GS j(/z))

-,_\_,_ il /L [Zﬂ[Zsm/?(Z_é%)] Q(%)COMGQ_%#U

_&_ZZ,Z 2@5/2(2 )] (224)
145 [Gim <505 Tenl]

(‘22 25)

2.3. Samouzgodniony ukZad rdéwnan dla modelowych

oddziazywan,

Sformuzowany poprzednio (patrz paragraf << réwnania (25”9,
(QJZIGF-QQ) ) uktad réwnan rozpatrzymy szczegodiowo dla
krysztatu o sieci kubiczne] powierzchniowo centrowanej)z
oddziatywaniem najblizszych sqsiadéw. Przyjmujemy, %e catka

wymiany ] maleje wyktadniczo wraz z odlegkodcia [40, 5’7]

IJm= T, exp[-b(r-R.)] (2.34)

a energie¢ potencjalng oddziatywania niemagnetycznego wybie=
ramy w postaci potencjaxu llorse a ['Xf]

()= D, fexpl-2a(r-7.)-2epl-a (r%)]], (232)

gdzie T, jest odlegtoscig migdzy najblizszymi atomami W



przybliZeniu harmonicznyms
d%ﬂ‘)’ 0
qu, 727& Stoeujgc w obliczeniach przyblizenie
czXondw wiodacych [104]
2
°(.‘2rz (/) [41 /fz Zp?ﬂ# ["(-‘Zn Cl/ " (‘7[7 [Z) (23 5)
= e fz o [2,1

oraz korzystajgc z wlasnoscl symetrii ukkadu)otrzymujemylzi/]

55(1’)}__4_, rp [ P(IRIG)
J(0)) @ B’Zﬂﬂ?’e (/ T(E R/ %)

[ D, {ex,olf(/-a(/ 7o) ~dexplyiz-a(-%)] §, 34
:7 Eﬂvp>[i2 2 y’ ‘é((éc-/? )47 (2233)

gdzie ﬂJ[/ jest odlegZos$cig miedzy najbliZszymi sgsiadami,

y: a2y4 , a y4 Jest réwne :

97 /(ﬂz />  Gao)
ﬁ—lzg%z%%)wm(ﬁ%)w @“2/)

Wystepujgce W powyzszych wyrazeniach wielkosci Do’ 1 R

o’ "o’
a i b sg parametrami modelu.

Jezell skorzystamy 2 przybllzenla Debey “a

——}—7[ -Q(W)/ 3[7((0) _?2% @/Q (?3’2)

. .Q = 105|161, a*’//\’/
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to ukiad rdwnan (2-2-'76‘2-2) przyjmie nastepujacs
postad [/00].'

Ny - Q- 2T wa-hlmx] <0, (23
\/624“ () -z,‘anh[\/ézt-,g/ﬂ)z /] =0 (223)

/ )

Rl = QXP{Z[g/-'F?(x-—/)/f rexplyl2-Ax-1)]+
+5% W- Q- 5% QX,O[%)@/?-B(X‘//M =0 &,

gdzie wielkos’éA) opisujgca stosunek czestosci drgan sieci
'Q(Z/) magnetycznego krysztaiu anharmonicznego do czgstosci
drgan ~Qo(?J) tego krysztaiu w przyblizeniu harmonicznym

~bez uwzglednienia oddziazywenia spinowo-fononowego —wyraza

gie wzorem [84]
A Dexpilly-Ax- 4)]] @xp[y/Z - (x- 4)]—

- - g) W- Q-6 @xp/(g’)//Z -B(x-1)]

W réwnaniach (23 8-41)  wprowadzilisdmy bezwymiarowe
smiemne: X={fr, , 62455, A=ar, , B=bn (prayicto
Rev) o+ T=TITO(T=3%,) ,W=T/% . Q=B/2
=067, T=TIw (4zhe) =TI (4/2R4),

s f@xp[B(x-/) (5 )g/] T*= T, exp[Blx-1)- = g’)y]

(’23. ////)
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f;(X) jest funkcjag Debey a, Tc0 temperaturg przejscia
fazowego w uktadzie magnetycznym w niescidliwe] sieci,
a TD temperaturg Debey'a.

Zastosowano ukzad jednostek h’LB:=4-

Energia swobodna Gibbsa i entalpia sg rdwne :

+_§m [ W‘4Q [pr[,?[y-ﬁ( x-1)] -2 @xp/;(l//,?--ﬁfx ’/)/

. . ) | 0.3.12)
rZop[1(8)y-801)f

{chsh/W,\/o-% (<7 [f

+ 41/0A Xlg/W‘ R
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~,  Zun A o
W = Z \/\/% + 2:2 WTe Z@xp[f(y'/v’(x—l))]——

-2 explyl2- H(XJ)]/ " exp) 2 (B)y B(x- //)/f

eplae-2 (3] ealBEETT

(2343)
LTLAP W Q

gdzie Z,=12 jest liczbg najblizszych sgsiadow.

Entropie ukadu 5 wyznaczymy wykorzystugqc tozsamosy yLermo-—

dynamiczne [ 10] S= = <D§ /9 'T')
5" (W"‘ @G)/T ) na mocy

ktérych

('\lf\'

= 5 . _ (2P INT)) _ W-Fe
OTW (@(7’/7?) ) TITe ¢4

Pojemno$é cieplng ukZadu przy staiym cidnieniu C774 mozna
wyznaczy¢ na dwa sposoby ) wykorzystujac odpowiednie tozsa-
moéci termodynamiczne [ 70]. . Ostateczne formuty sg

nastepujace.
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o = ﬁ) 2345
Cr, = 7o (9713 T, (9 7o . (2245)

2.4+ Wyniki obliczen nemerycznych.

Wyrazenia (238-40) tworzg algebraiczny ukiad rdwnan
nieliniowych, ktéry w tej czgsci pracy rozwigizemy numerycz-
nie,dla wybranych parametrdw modelul 100].

Rozpatrzymy najpierw przypadek 774=6=0 (paramagnetyczny
krysztaz anharmoniczny) .

Wtedy badany ukad rdéwnan redukuje sig¢ do rdéwnania samo-

uzgodnienia (2- 3,8)

Poyy- D Q-5 T W 5 (33

T—,o> =0 Gu1)

gdzie Ao oznacza wartosé A (patrz réwnanie (2 3.44))
przy 0=0 i

A, = exp [~ y/2] (242

Z uwagi na to, ze 77,=0 zredukowana odlego$cé miedzy naj-
blizszymi atomami X  wyraza sig¢ przez y(z réwnania (23.40))

i wynosi
x= 1+ 454/ A . (2.4.3)

Réwnanie (24.1) rozwigzywano numerycznie L1327 dla
réznych wartosci parametru Q = 7}';/@ (patrz ryse. 1A)’w
szerokim zakresie temperatury zredukowanejT/Z; o Otrzymane
wykresy dla’g mozna zinterpretowaé analitycznie w przypad=-

kach granicznych :



1°© pla KT, /‘33(4\575/7):0 , a stad Y= 0.09% Q
co odpowiada wartosciom linii poziomych w lewej

cze$ci rysunku 14

2° Dpia T>T, wyrazenie (?4f) mozna przybliszyd
réwnaniem
exp(y)=4- T |7Q . (244)

7 réwnania tego wynika, ze Jjesli 771; roénie, rosng
réwniez wartoéoi.%f , ktére sg rozwigzaniami (244)
(@ykresy lewej i prawe] strony tego rdédwnania przeci-
naja sig¢ przy coraz wigkszych wartoéciachuy , jesli
'T/T% roénie) . Znajduje to swoje odzwierciedlenie w

gzybkim wzroécie'a Wraz z'7/25 ( patrz rysunek 1A> .

Na przedstawionych wykresach (rys.1A) igtnieja (przy C}<Z'1)
obszary temperatur, w ktdrych eﬂz jest liniowg funkcja

%(TNL_D) . Wiskazuje to na potegowg zaleznosé 3 od T/17

[100].
Na podstawie otrzymanych wynikéw dla :y , % uwagl na

(243), mozna wyznaczy¢ zaleznosé zredukowanej odlegosci

migdzy atomami x =0y, od temperatury T/ .

Peiny ukiad rdwnail (23.3"’/0) rozwigzano dla
F]:// 9 /3 % ‘2 b) (2'4'5)

przy pozostatych wartosciach parametréw réwnych
\/\/= 7—;0/71—):5) Q: IG/DO: 0/} /—;=_Q/6-7(>=01(021//0). p46)

W obliczeniach numerycznych,wartoéci zredukowane] tempera-
l s L. . f/7 . . i .
fury 7; oraz cisnienia [/, zmlenlano)odeW1edn;o,w pre=

dziazach (0.4,9.0) i(o,0 6) ;
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Rysunki 1B oraz 2 przedstawiaja rozwigzania ukzadu
(23.2- 40) przy podanych wartosciach 774 .

Rezultaty wskazujg na istotng zaleznosé zredukowane] odleg-
Yodci miedzy atomami X =-&h% od parametru porzadku<(52>.
W fazie uporzgdkowane]j X =6053 przyjmuje wartosci mniejsze
od wartoéci)jakie miatoby X = 65; , gdyby nie uwzgledniad
oddziazywania spinowo-fononowegoe. Wartosci X Dbez sprzgzenia
spinowo~-fonowego otrzymamy’przedZuZajqc linie proste 2z wy-
kresdéw na rys.2 dla Zhg przy'7ﬁ>4 y W obszar gdzie 71 .
W poblizu punktu przejscia fazowego (7N:f4))wartoéci,x= ﬂh@
roan,osiqgajqc swe wartodéci z fazy nieuporzgdkowanej w
T*= 4

Viptyw & na x = {fr, najpeiniej uwidacznia sig na
rys.3 , gdzie przedstawiono zaleznodé wspdiczynnika rozsze-

rzalnoéci cieplne] ukzadu

¥ A x(77)-x(T*)
LR N e

od temperatury przy podanych cisdnieniach 77; .

Wielkoéétlbz doznaje skoku w punkcie przemiany fazowe ]
(7” =/4), przy czym wartosé nieciggxosci maleje wraz ze
wzrostem cisnienia 77; .

Rysunek 2 przedstawia réwniez zaleznosci

G =.2{5%> od TE, k‘tére dla wszystkich TT,, maja taki sam
przebieg. Jest to konsekwencjg maze]j wartosci parametru

[=01.
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W pracy [700] sformutowano przypuszczenie, ze dla

fg;; 0.5 zaleznosé & od temperatury dla rdznych TL powinny
sie réznic.

Rysunki 4a, 4b oraz 5a, 5b przedstawiajg rozwigzania peine-
go uktadu réwnai (23.8-40) dla odpowiednio /[ = 0.7

i [ = 1.0 przy podanych wartosciach T, .

Otrzymane zaleznosSci O od temperatury potwierdzajg sformu-
Xowang w [400] gugestie.

Wartosé temperatury przejscia fazowego T, ros$nie wraz ze
wzrostem ciSnienia 77:, , t3 OT. /Ol >0 (poréwnaj rysun-
ki 4 i 5) . Jest to rezultatem zalezno$ci catki wymiany od
X oraz % (patrz Z:Z\D:) .
Zaleznodci entalpii W , energii swobodne] Gibbsa fz, 4

~ [
entropii uktadu S oraz pojemnodci cieplnej T od tempe-

[ g—

ratury dla rdéznych wartosci E;lffL przedstawiono na rysun-
kach 6a<- 6¢c ,7a-b, Ea, &b.

Przy obliczaniu,na podstawie (234Z~f/5), charakterystyk termo-

)
dynamicznych ukladu)z uwagi na dyskretny zbidr wartosci
potencjaxzéw termodynamicznych (23JZ-43)) stosowano odpowied=-

nie wzory rachunku réZnicowegoL/BZ]

D) Fsxttg) = F () ty)
9X AX ' )

(

82/:_("‘/)("') ~ F(---)X*AX)-")+F(“)X'AX )_F(/ X;--')
J x* (Ax)

A

gdzie P (ees,Xes ) 0oznacza funkcje wielu zmiennych.



W krysztale anharmonicznym cz¢stosci drgainl sieci zalezg
od temperatury i zewngtrznego cidénienia /4 przyiozonego do

ukZadu ES@‘ﬂ9,47Q7.

Rysunki %? + 9c¢ przedstawiajg zaleznosé czynnika renorma-—
czestoscl
lizacjivargan A\ (paragraf 2.3, wyrazenie (2.3.11)) od

T/’Tco przy podanych wartosciach TZ oraz o .

2.5. Dyskusja i wnioski.

Przy wybranych parametrach modelu (245-6)  przejé-
cie fazowe w poduktadzie magnetycznym jest przejscieu
drugiego rodzaju [51/] ( patrz rys. .2, 4a, 5b, fa, ?A)
Szerszg dyskusj¢ tego zagadnienia przeprowadzimy w nastep=
nym rozdziale dla S$cisliwego modelu Heisenberga ze spinem

5 = 1/2 (patrz Dodatek 4) .

Drgania sieci krystaliczne] wpiywajg na wiasnosci
podukZadu spinowego. Analiza otrzymanych rezultatdéw pozwa-
la stwierdzié, ze temperatura Curie przemiany fazowe] TC

. . rosny)
oraz wartos$é parametru porzadku o ma eaq)wraz ze wzrostem
funkcji korelacji ¥y (zredukowanej odlegtosdci migdzy atoma-
mi x = K/YO) .

Dla T ,= 0.0 temperatura T $cidliwepo modelu Isinga

cl
z polem poprzecznym,jest mniejsza od TCO dla modelu sztyw-

n%mi.%20ﬁfwc(ﬁzaf),
W $cisliwym modelu Isinga [112,54/58/63]0harak'l;er zmian
Tc dla TT1= 0.0 zaleiy od zasiggu oddziatywania wymiennego.

W zaleznosci od tego, czy ma ono skodczony, czy nieskoriczony
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zasieg temperotura Curie ﬂ.‘c wzrasta [4254,68] 1ub

maleje [55]7 w pordéwnaniu z TCO.

Otrzymane wyniki dla 771 = 0.0 pozostajg w zgodzie z istnie-

jacymi oszacowaniami.

W rozpatrywanym modelu przejécie fazowe zachodzi przy

= 1.0 = (1_/ 7 °)exp[2(x-%1)] , stad
To=T.expl2(gctt-x) (254)

i tym samym temperatura przemiany fazowe] TC w modelu $cisli-

wym zalezy od x oraz ¥, ktdre sg funkcjami temperatury oraz

cis$nienia.

Z przeprowadzonych obliczen numerycznych wynika, ze dla

T] 1;; (3 % 0 S (xc - yc):> 1.0 , wigc z uwagi na (2.5.1)

Tc <i Tco . ’
Natozenie na ukxad zewngtrznego cisnienia TT1 powoduje
istotne zmiany w wartodciach zredukowanej odlegiosSci migdzy
atomami x = Qh; (bkytka studnia potencjazu Morse a (2.4.5—&»
oraz nieznaczne zmiany wartosci funkecji korelacji 37(poréw—
naj rysunki 45,5£‘) . Istnieje wigc taka wartosd
cisnienia 772:> 0, dla ktérej(xc-y0)= 1.0, to znaczy T = Tg
Dla 771>>Z72 w punkcie przemiany fazowe] X~ yéﬁ} 1.0
i stad TC>> Tco (patrz rysunki 4q i 5b).

Oméwione . zaleznosSci ilustruje jakosciowo rys.10A.

Temperatura TG oraz wartosd 6% =;Z”16(LJ,zaréwno w sztbywnym
77-—; (9]
o

[2@2&{7’jak i w $cidliwym modelu Isinga z polem poprzecznym,

zalezg od | o °



‘Jednakze w Scidéliwym modelu faza uporzgdkowania moze
istnieé dla [/, > 4, podczas gdy dla modelu sztywnego TC°= o,
jesli /;24(1‘318.5 ). Jest to jakosciowo nowy rezultat, be-
dgcy efektem uwzglednienia Scisliwoscl sieci (patrz rys.103>.
W fazie uporzqdkowanej zaznacza sie wplyw parametru porzgd-
ku na odlegosé miedzy atomami x=0/7, . W xazdyn ze zbada-
nych przypadkéw(}ys.é, 44, 5A>)wartoéé x maleje o wielkos¢
rzedu (599440'AAQ452;W pordéwnaniu z wartodcig x bez uwzgled-
nieﬁia odazia&ywania spinowo-fononowego.

Wpyw <:Szx> na 665 jest najistotniejszy w poblizu punktiu
przemiany fazowe] i prowadzi do nieciqglééci wgpdtczynnika
rozszerzalnosci cieplne] ukiadu.
Przedstawiono to na rysunku 10C.

W fazie uporiadkowanej (dla ugtalone]j temperatury
Toz'T/’Tc<f1))wartoéé czestosci drgan sieciuf%ﬂgnharmonicz-
nego krysztazu,sg wigksze od czestosci drgan ﬁ?o bez uwzgled-
nienia oddziaiywania gpinowo-fononowego (poréwnaj rysunki
90—-96_>.

Jest to dosé zaskakujgcy rezultat, gdyz z uwagi na jawng
zaleznodé czynnika £\ od © G)atrz 2.3.11> nalezazoby

oczekiwaé¢ zmniejszenia J:Zj#o [:9//-

W celu interpretacji otrzymanych wynikdéw czynnik renor-

malizacji czestosci drgaﬁﬂfz przedstawimy w postaci

A(’f:,)VA“’i('z)— AP (52

gdzie

A (T, )= 2espl2(y-A0-0)]-explys-Al 1) (53)
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et B @ e 1F)y-Bl-1)] . (%)

anh Sp~-ph . ; .
Do A\ i A\SPPR pajistotniejszy wklad wnosza (bedac
wza jemnie ze sobg zwiqzane),odpowiednio, anharmonicznoé¢

drgan sieci oraz oddzialywanie spinowo-fononowe.

Otrzymane rezultaty dla Aﬁu(To) (patrz rysunki 9a = ¢) sa
konsekwenc ja tego, Ze przy zastosowanych wartofciach pa-
rame tréw (2.4.5-6),zaleznoéél£§ od T okresla w gildéwne j

: zfﬁanh , . , . ;
mierze )bedqcy uwiklang funkcjg oddzialywania spi=-
nowo=fononowego (przez zaleZznoéé x oraz y od To patrz
rys. 1b, 2, ha, 4b, 5a).

W nastepnym rozdziale pokazemy, %Ze nieréwnosé '126*0 <T£2°
jest spelnlona dla dostatecznie duzych wartoéci B/A (patrz
paragrafy 3.6 i 3.7), ‘istotny wklad doléx wnosi wtedy

2 Sp-ph
L4 N .
Jawna postaé zaleznoséci entropii fs (przypada jacej
r77
na jedng czgstke) od temperatury zredukowanej Is y, Wyznae
czymy stosujac odpowiednig tozsamoéé termodynaumiczng

[ 10] (patrz (2.3.14)). 2 uwagi na (2.3.12~

14) otrzymujemy

5(m)= 5m)+ SUT) (255)

5CGPT)
gdzie wklady pochodzgce od podukladdéw spinoweso

(4
oraz sieciowego 55('752) sg réwne :
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SAT)= b {2cosh[ ET)]f -

i [ 2.0°07) B L)
Tl HEmE) BT ‘Z A/“W/]

(i

54)- R[5 -3h]1-epl- 2

A)(7)- Ayg/—‘”) / |
(257)

+_4_/'zm
To L W-Q

W (2.5.6=7) wprowadzono oznaczenia (patrz réwniez

paragraf 2.3):



E, )= oxpl BO-1)-L(E)y] = 5

i

E7) s &) &)
(2.59)

— [/‘_l)

" 72 Tame Ll

=

Zalezno$é 5 od " ’7;-77 jest funkcjsg ciagig
(prze jécie fazowe II-go rodzaju, patrz rysunki 2, ha,5a,
7a-f) ), ktdérg oddzialywanie spinowo«fononowe oraz anhar=
monicznoéé drgan sieci modyfikujg poprzez omdwiong
(patrz dyskusja po (2.5.2-4)) zaleznoé$é czynnika A (2.3
11) od temperatury iai .
Bioragc pod uwage (23.13) oraz (2.3.15) analityczne wyra=-
Zzenie na C;UZ(?TQ) (po jemnosé ciepinq ukiadu przy sta-
iym cisd$nieniu przypadajacq na Jjedng czgstke) moZemy napi-

saé w postaci

7e)
C ()= Cw C@O[/ C%[f};) . Gs0)
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gdzie

Crl)= ALTIEHL A AG)LT) | )

7(75/3),77) A@ (7:) @(rv) 96(77) ) (2512 )
(?7)(,7_,)_ -:2 £, {/o)/_z (’7_7) (25//3)

T2 B (R )aosh’[E(B)[

Ay ()= 52 [ ELD)[ 4y ()2 |- ElE)y(r)f2+ 1]

« K- Y5 )2- W.Q&(T)E, ()

(254)
[4(”") ( AN > F.(T)
’Q Z— (75) 2(’7”) cosh’/ ET)]

ek [EO] - 5 g)cs(%/L i)



™ 93 =

A (T)= Qj”&'g(m [y (T E5(T)-4 £, (T)f

+ 2 [ ES(TR)-E,(T)]+ /33\'\/@6(7)//(/0;

24-A3-L, (7
(23.//5)
1 2 BO) 1) 1270 5 WG

/-; B L (7;) Lz(’770 ) /)
53(7_7) Cos/zﬂ_ (7(7))-/ faﬂh/ﬁ (/)//// 2_3_(_7:5_)/

As (T5)= /2L'(7’)Z 1+ 2 (ﬁ-) ?L/m’)/

(.546)
CREEM [ E(T) 4 [F
E2(T) ey~ el EM@)
(”feg)[ 7)- [ ERE(T) | gk

Pk 28 C’E)Cos/é[t;(’];)]



- A4 -

£, (To)= exp {2[y(To)-A-(GE)-1)]f | @s1)

£(To)= exply(B2-A-{x(R)-§ | C5%)

Gy A X(T)X(E |
0[774 (/o)z)((%) qu’jr/—éf( ) ' (25190)

W punkcie przemiany fazowej C774 67(77 Zzmienia sig w
sposéb nieciagly (patrz rysunki 8a, 8b), a warto$é skoku

5Cﬂ;(7;) dla 75 = ’7:6 jest réwna

§Cr, ()= 9y(T)+ 6, (%) # 0, (%) (257)



gdzie

Sy AT, e [93]-, b [23-]]
(2522)

§u(T)=A (Tc)lf T (7"—)‘ (e)(T) T, (Tc)* ”(;)mj
(2.5.23)

85 (T)= Ao (T Zac)_[@(f;;)%%@]'
(25.24)

Gibéwny wklad do Cm C%) i 5@'7’4 (’73 ) przy
T T € pochodzi od podukladu spinowego (cziony C}~P%7
i 56(’73) odpowiednio w (2.5.10) i

(2.5.21)).

Efekty oddziaiywania spinowo~fononowego zaznacza jq sie w
6:7'(72), poprzez przedyskutowane wyZej zaleZZnosdci
zredukowanej odlegiodci miedzy atomami X = éVQb ’
funke ji korelacji (.?36) wychyleid atoméw z poloZeni réw=-
nowagi y = a2y1 (czlony CZVfZ%O;)k'(2.5.1O) oraz wyrazy
j(f/"C) J (7’ ) W (2.5.21))1 czgstodci drgann anharmo-

nicznej sieci (patrz 2.3. 11),od temperatury.
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Przeprowadzone oszacowania wielkodci omawianych efek-
(e d
téw (dla /02(9 ),prowadzq do nastegpujgcego wniosku:
uwzglednienie sprzeZenia spinowo-fononowego daje poprawki
do 6371 y ktérych wielko$é nie przekracza 15 % .
(¢)

Poniewas wartodci T, (’7_{'_)) oraz SX (’7—;)

(patrz obszarna dyskus ja w paragrafie 3.7) jak réwniez
P 5
C@Z} oraz 6.7: (patrz (2.5.12) i (2.5.24)) dla

f7_97;c okres$la wyrazZenie

I [6(T) SLBL]- 2 (a7

72‘567;C)-

ktére, z uwagi na zastosowane przybllzenlc ma wartosé

)
skoriozong (J< o ), wiec réwniez 5 C’T (77C)< o

(patrz rys.8a~b).

Otrzymane rezultaty wozna zastosowadé do opisu wlas=
noéci anharmonicznego krysztaiu ferromagnetycznego, w
ktérym jony magnetyczne wykazujg strukture najnizszych po=-
zioméw energetycznych typu singlet-singlet (singletowy
stan podstawowy oraz singletowy pierwszy stan wzbudzony).

Ukladami tego rodzaju sg zwigzki pierwiastkdéw ziem
rzadkich =z pierﬁiastkami V i VI grupy ukiadu okresowopo,
ktdére krystalizujg w strukturze soli kuchenne j (Stincﬁgmbe

[24] , Kowalewski Zl?g] y Wang i Cooper Z?B@/)
Jak sig¢ wydaje ogélny formalizm przedstawiony w paragra=-
fach 2,1 = 2.2 moze by¢ podstawg do dalszych'badaﬁ efektéw
oddzialywania spinowo-fononowcgo’w:

- ferromagnetykach z silng anizotropig jednoosiowa umieszw

szonych w zewnegtrznym polu magnetycznym [24/ ’
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- ferroelektrykach typu porzgdek-nieporzadek, po uprzed-
nim uwzglednieniu w obliczeniach, pominigtej przez nas,
zaleznodci calki tunelowania od chwilowych odleglosci

mi@dzj atomami Z 25]
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Opisy rysunkéw

Rys,

Rys,

Rys,

Rys,

Rys,

Rys,

Rys.

Rys.,

Rys.

1A,

1B,

2,

3.

ha.

kb,

5a,

5b.

6a.

Rozwigzanie réwnania (2.4.4). Wykresy przedsta=-
wiaja zaleznoéei log,,y od 1og1o(T/TD) dla

771= ® = O przy podanych wartoéciach parametrdéw

Q= TD/D.

Rozwigzania réwnah (2.3.8 - 10). Wykresy zalei-
noéci y od T* dla podanych [/ 1°

Rozwigzani® réwnan (2,3.8 =~ 100.'Wykresy zaleZz=
noéci © oraz X = [/ro od TX dla réznych war-
tOéQi 7T 10

Wykresy zaleznos$ci wspbélczynnika rozszerzalnosci
cieplnej ukiadu <>£;f od temperatury zredukowa=-
nej T ¥ dla podanych 1

Rozwigzania réwnah (2,3.8 - 10) dla /{ 0.7,

il

Tl ,=0 1T . =o0.1. Zaleznodoi ¢ /r i T od

(0]
T, = T/T,.

Rozwigzanie réwnah (2.3.8 -~ 10) dla /o = 0.7,

TT 4= 04 ¢ 7= 0.1. Zaleznodoi y od T .
Rozwigzania ukladu réwnah (2.3.8-10) dla /, = 1,0,
7T1= 0,05 i ‘Tf1= 0.1. Wykresy zaleznoéci
[/r OdT .

o] o]

Rozwigzania ukladu réwnan (2.3.8 - 10) dla
(o= 1.0, T7 4= 0,05 i T7 ;= 0.1. Zaleznoboi
parametru porzgdku & od temperatury zredukowane j
Ty= T/Tz ‘

-y
Wykresy zaleZnoéoi entalpii W = h//NTz (patrz
wzbér (2.3.13)) od 7° przy /o = 0.1, dla wybranych

Wartoéoi‘ﬂq .



Rys,

Rys,

Rys.

Rys,

Rys,

Rys,

Rys,

Rys,

Rys,

Rys,

6b,

6o,

7a.

7b.

8a.

8b,

9a.

9b,

90.

10a,

- 5’7 -

Wykresy zaleznodoi energii swobodnej Gibbsa
E%: G/NTZ (patrz wzér 2.3.12)) od temperatury
T/Tg przy /, = 0.1 dla wybranyoh wartoéoi'771.

To samo 00 na rysunkach 6a i 6b dla /; = 0,7
i podanyoh wartoséciach T 1

Wykresy zaleznos$oi entropii(§'= S/N ukiladu
(patrz wzér (2.3.14)) od temperatury T/T dla
lo = 0.1 i réznych’7

Zaleznodoi S od T, dla /[ _= 0.7 oraz
7713 0.0 i (77;=

Pojemno$é cieplna ukiadu przy stalym cidnieniu
~~

Car, dla [ = 0.1 i réinyon T7,

Symbole (o) , @), (A) odpowiada jg warto$ociom r(\:-'.ﬂ" 1

wyzZnaczonym na ggdstawie relacji termodynamiocz-

ou

o~
nej Cv,= ( %;%__')07 » natomiast znaki(«),[+),(x)
0 1 J

okresla jg wartoéoei ??ﬁr1

zaleznoéoi F?T 4= To(-a—s—-

obliczone przy pomocgy

)?7‘1'

To samo co na rys,.8a ale dla f_oz 0. 7;(W),(+),

(9) » okreéla jg wartodci Cfr1 ( ON )7'1 ’
a(9) i (o) wartodei 0171_ T, ( 5 ) Tqe
Zalezno$é £\ od temperatury T, dla f’ .1

i 77 .= 0.0
Zaleznosé A od T, dla /[ = o0.1 i T = 0.05

Zaleznoéé A od T, ala /[ =0.7 i T =

Jakosciowy wykres fazowy przedstawiajgcy zaleZ-
noéé parametru porzgdku O od (T,y) lub

(T,x= [/I‘o) lub (T, 77 Yo



Rys, 10b, Wykres fazowy w zmiennyoh (S , /o , T); dla
sztywﬁego modelu Isinga z polem poprzecznym
faza uporzgdkowana ( O # 0) istnieje pod
powierzchnig, ktérej przekroje zaznaczano li-
niami (—+—+—+); w $cibliwym modelu faza ta
istnie je pod powierzchnig, ktérej przekroje
zaznaczono liniami oigglymi.

Rys. 1Qo0. Jako$ciowa ilustraoja zaleznos$oi cl%; oraz
x=lfe, oa T 1 TT,.



3. Oddziatywanie spinowo-fononowe w anharmonicznym
ferromagnetyku Heisenberga o dowolnym spinie w

przyblizeniu pola samouzgodnionegoe.

3.1+ Wprowadzenie.

W dotychczasowych pracach poswigconych teorii oddziatywa=-
nia spinowo~fononowego w anharmonicznych krysztatach magne-
tycznych [—79'-6?7] y zajmowano sig¢ gidwnie rozwijaniem
ogélnej teorii. Zastosowanie formalizmu rozwinietego przez

Konwenta i Pxakide [}71j7 nawet w najprostszym

>

wariancieJ wymaga uzycia metod numerycznyche.

W tej czesci pracy przedstawione zostang wyniki obliczen
numerycznych dotyczace wiasnosci termodynamicznych anharmo-

nicznego ferromagnetyka Heisenberga [101-102] .

Rozpatrzmy kryszitax o sieci proste] zawierajgcy N atoméw o

A // ’ .
efektywnym spinie SJ&:{ i objetosci V.

Hamiltonian uktadu przyjmujemy w postaci [401]:

;Z¢= ;42 J?Q -5, (344)
A o (1R-P.])-

(3.42)
=Z@l+—> >y b,

£
Hy-s= /%AZ e ”/; Ij(/ .—n‘/—m/): (3.13)
ROl PRDRY:) B L
n,m 7 -/‘“[
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gdzie h - zewnetrzne pole magnetyczne,_/z3 - magneton
Bohrae. Pozostaie oznaczenia sig takile same Jjak w rozdzia-

le 2.

3.2« Potencjazy termodynamiczne ukiadu.

Funkcje termodynamiczne wyznaczymy, podobnie jak w pa-
ragrafie 2.2, stosujgc metod¢ wariacyjng Bogolubowa ['SZ,
X@i] o Hamiltonian prébny‘zi wybieramy w postaci :

AN ARY A (3.9.4)
o s— (P 45— & , o -
z ;%ﬁ— 70 Do lanfuin, 629

olyd!
/A R:57 (23)
s = _Z n “n :
n
Prébna energia swobodna f;naj jest rdwna

For= T tnf 250k (~G5H%)]
Y (S (24)
+30  PUR )= TRl ) SIS S

.+;;;: (’}Eif'UJZef/%) <:Eijj%'—‘é?/24 géc;'(;Lﬁx)<524:Q2;;Q%
an’



gdzie

gj (%)= i 25+ A x>/5mh (X/Zs) (3,2,5)

= R.>=Tr[R. Enﬁ]{]/Tv[eﬁﬁﬂ]‘ (326)

WielkosSci Eﬁ(/)-(n"inz/) oraz (5’(/)52")—(;7:/) sg dane
formutami (2.2.13) i (2.2.14) .

W (3.2.4) wprowadzone zostaly czgstodci drgan Q(?(/)
prébnej macierzy dynamicznej ukiadu SD(?) , ktérg okreslamy
w sposéb podany w paragrafie 2.2 (patrz wyrazenia (2.2.6) -
(2.2.10)) .

z warunkéw stacjonarnosci prébnej emergii swobodnej (3.2.4)
z
wzgledem _q—),(_[l (’7'1) <’Llnﬂ,z >o y K,z ) (5 >

i X,;( otrzynujemy [ 101] :

» elGjles(g) Q(3/)) g (ar)
< ua>WZ W 4= coth(( 5 )e?f(g;),

_déu,(n,n) 5,2,22_[ \7” /z-m/) (S}(S"> j(/ /)]

V[P a-rl) - <san< S I(la-l) ]



(520 =<5%=56=5Bs(S5K/T)-=
(329)

o 25#4C M(,25+4 K ;COZL/Z _25;7;)],

= Uy 1 +Z 7(/72—72"/)(5,;7 > (3.2.40)

Jedli na krysztal dziata zewngtrzne cisnienie 7 (patrz
paragraf 2,2 wyraZenia(?.2.22)%warunek stacjonarnosci

F;ﬂal) wzgledem poXozeld réwnowagi X, , pozwala otrzymad

réwnanie stanu [404] X

~av) (s | [ Pl)

fZ,n o’

5 (.2 11)
- <Snz>o <Sﬂ{>o j(/)?n')fn’/)]f

Po uwzglednieniu symetrii translacyjnej ukladu’wyraZenia
na energie swobodng Gibbsa i entalpig¢ przypadajgcg na jed=

ng czgstke, przyjuujq nastegpujacy postacd !
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3.3. Model oddziatywaii i samouzgodniony ukiad rdéwnar.

Metoda A.

Rozpatrzmy krysztaz o sieci kubicznej powierzchniowo
centrowanej,z oddziazywaniem najblizszych sgsiaddéw, ktdry

poddany jest dziataniu zewnetrznego cisdnienia izotropo-

wego 77 .

Przyjmujemy, ze energia potencjalna oddziaiywan niemagne-
tycznych ma postaé potencjazu Morse a (patrz rozdziat 2)/
a zalezno$é carki wymiany od odlegZodci opisuje (2.3.1) .
Postegpujgac analogicznie Jjak w paragrafie 2.3,samouzgod-

niony ukzad réwnan dla h = O)zapisqpmy w postaci.[404]'i

, _ 4T c°’7}>
Ay A /Do /_/ 47-Zo D-Do ___72; O

75 ¢ 6§3,0
TT-x-exp {2[y-AG-1)]] + exp [y12-A (x-1)]

" A ZO 1/>D 8?5/) EXP /24‘( 75)')27’ B(x- /)] =0,
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- - "y ae//\/‘f'FT\// {T’/rz 25m/z(—§—2—g%))/
——(%LZCOl%(Q( Tgnl—/,/(S/’%

_ (3212)
25 [e(0)+ S T+ TTVIN,
{

W= IV TIVIN =,—;—?>g—(—2ﬁa->wm%
45 [2()-56*T()] - wyh-So

(3.243)
*TTV /N,

gdzie C?(f’) oraz Tj(é’) sg rdéwne [73/]:

(P(/) _j/_T 4 ['agn (P[) {5 #)
T ) ) #(#) o gy

(poréwnaj z wyrazeniami (2.%.4-6) z poprzedniego rozdzia?ﬁu) .



G- 251 COHZ{ 3(25+1)6 @{P[zi (7/%)%/“/3&—/)]}
25 2(T|T°) (5+1)

629

— Co 56@90[ (_/T)f}?’ B(x-1)
"5 “%g 2(T/T%) (544) j)

gdzie wprowadzono te same oznaczenia,co w paragrafie 2.3
oraz uwzgledniono, ze ', = —g”-"S(S‘fl)]o jest temperaturg
Curie w przyblizeniu pola molekularnego dla modelu sziyw-
negoe

Czynnik renormalizacji czestosSci drgai (patrz paragraf

2.3) jest réwny

A= {2 exp[Q(;/L/- Alx-1))] - @x//a/;g//Z—ﬂ}(X-4)/

1

~(LfE B S0 oxpl (BFy-B0c1)]]
639



6
=

G//VZ:O oraz entalpia W//V’/zo

Energia swobodna Gibbsa

8g roéwne *

Fel To= 5 i+ 30l 1-exp(- (57)]

o'

( wﬁ*/”/?) f (335)

-6y WQ+F 5+4 expl3 (7%%‘8&'4)/

_6__(Zz ([ exp|2 (- Ax-1)]- 2 exp] ;(L//Z~ A (x#)]

[ 30286 € Z (2 )y-B(x-1)]
7 ‘”ﬁ[ 2(6‘7«0@/2'72 /
- Z o

9th 3G€w12(nfw~8(x 1)] /
2CSHt) TIT.°

4T A-x3 /W Q



WITe = 6280/ WQ -

ol epltyac-1)]-2eply2-a6-1)] §

22 59 o[£ (By- B(x-1)] 29

LT A X3 W Q.

3.4. Wyniki obliczeri numerycznych. Metoda A.

Réwnania (3.3.1) - (3+3.3) rozwigzywano,stosujac
metody analizy numeryczne] [j4&2) 134 ] )

przy nastgpujgcych wartosciach parametrdw modelu [/Of]:

H:af)’ozz6 ) B:b’)’o: 42 )

W=T°/T=5 , Q- T/D=04
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Obliczenia przeprowadzono dla

01 £ T=T|Teg 148 o O 77, £ 05 (34.2)

oraz dla wybranych wartosci efektywnego spinu Sé>0b.

Rezultaty analizy numeryczne] (3.3.1) - (3.3.3) przed-
gstawiono na rysunkach 11 - 21 .
Na osiach odcigtych (za wyjatkiem rys.13) odtozono tempe-

rature zredukowang T//Tco .

Rysunki 11a = 11d przedstawiajg zaleZnoéci zredukowane j
odlegXosdci migdzy najblizszymi atomami é%m od temperatury
‘Z’=‘77/7Z" oraz ciénienia (/7; dla spinu S = -12-, %, %, % i

S = =0,

Strzaikami zaznaczono wartos$é 7}=7Z/Z?ﬂ przy ktdérej zacho-
dzi przemiana fazowa.

Niewypeinionymi kéxkami (o) naniesiono wartosci Uy,

w przypadku gdy nie uwzglednia sig¢ oddziaXywania spinowo-

fononowego.

‘2 2 2
Rysunek 12 przedstawia zaleznosd lo 40 (ﬂ (Z)/% )
od T , dla réinych wartosci 7/ i S = 2.
Rysunek 13 ilustruje zaleznosd CS dla podanych

wartosci S od temperatury zredukowane]

T T ep[BO0)-F(B)y] (4
ZaleZnoéci'<€f>i efektywnej cazki wymiany .5%0/7;

od temperatury 7 dla S = 3/2 i réianych T/s zawiera-

Jjg odpowiednio rysunki 14 i 15.



Nieliniowg zaleinos$¢ temperatury przemiany fazowej 72//720

0od cisnienia 77; ilustruje rysunek 16(&&1091 odcigtych

odfozono Aﬁyoécc)‘) .

Na rysunkach 17a - 17e przedstawiono zaleznogci wspdkczyn=

nika objetosciowej rozszerzalnodci cieplnej ukiadu oo 7T

_ A X(T)-x3(T) S
o T LT (344)

dla rdznych wartosci 7_/:, i 5 .

Rysunki 18a~c zawierajg wykresy zaleznosci czynnika renor-
malizacji czestosci drgai 4 oraz - aA/DT od

temperatury, przy podanych wartosciach 77; oraz S .

Rysunki 19a-19c, 20a-20c, 21a=-21c¢ przedstawiajq odpowiednio
wykresy energil swobodnej Gibbsa (3.3.5) i entalpii (3.3.6))
entropii przypadajgcej mna jedng czagstke (batrz(2.3.14»
oraz pojemnosci cieplnej (patrz(2.3.1ﬁ» dla podanych war-

4 3 . . 7 . . g
tosci efektywnego spinu S oraz cisnienia //4 .

Dyskusje¢ przedstawionych tutaj wynikdéw przeprowadzimy w

paragrafie 3.7.
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Opis rysunkdéw

Rys. 1la~-d.Rozwigzania réwnai (3.3.1) - (3.3.3). Wykresy
zaleznoboi [/%0 od T = T/Tg pPrzy podanych ware
todciach oidnienia zredukowanego 7T1=/3 oOr®z
spinu S,

Rys, 12, Rozwigzania réwnaii (3.3.1) = (3.3.3). Wykresy

zaleznodoi ( U2 (/) ) od T , dla S = 3/2

log
R

10

o
i podanych wartodoi 7/ 1°

Rys, 13, Rozwigzania réwnah (3.3.1) -~ (3.3.3). Wykresy
zaleznoéci & = <fszj>/s od temperatury zredu=-
kowanej T™ (wzér(3.4. 3)).

Rys., 14, Zaleznoéé < SZ> od T dla S = 3/2 i podanych
wartodoi 77'1)otrzymane w wynikua rozwigzania
numeryoznego (3.3.1 - 3),

Rys, 15, Wykresy zaleznodci 573; od 7 dla S = 3/2 i po=
danych wartoéci 77'1. Strzalkami na osi odcig=
tych zaznaczono wartodoi 7 , przy ktéryoch ma
mie jsce prze jdcie fazowe w pPodukiadzie magne=
tyoznym,

Rys, 16, Nieliniowa zaleznosé temperatury przemiany fazo-
we j TO/T: od oiénienia 77} dla spinu S = 3/2 ,

Rys, 17a=o0. Wartoséci wspélozynnika objetosciowej rozsze=
rzalnoéci cieplnej ukiladu c[%a (patrz (3.#.&)%
W poblizu temperatury przemiany fazowejpdla pPoO~-
danyoh s i 77 ..

Rys,18a~0, Wykresy zaleznoéoi ozynnika 2\ (patrz (3.3.4))

od 7’\oraz wartosdci pochodne j - -f%gl——)w poblie
Zu Tc) dla wybranyoh wartodoi S 1 77;.



Rys. 19a~o. Wykresy zaleZnosdci energii swobodnej Gibbsa
(3.3.5) oraz entalpii swobodne j (3.3.6) od
’Z‘)dla wybranyoh'wartoéoi spinu i ciédnienia,

"Rys, 20a=~c. Wyznaozone na podstawie relacji termodyna-
micznych (patrz (2.3.14))7za1e2noéoi entro~-
pii (przypadajgoej na jedng ozagstke) od 73
dla podanych S i 771.

Rys. 21a=0, Wartosci pojemnosdoi cieplne j C77'1 w poblizu
T, dla podanych S i 771; (), (), (@) to

wartosoi C‘771 wWyznaozone w oparciu o rela-
~~

- S | .
oje C7 =7 (-_L’g?—_—)’ﬁ' natomiast (+), (<),

1 770
(@ ) odpowiadajg wartoéciom Cr = (_'D%/{/c_))?/_
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3¢5« Dynamika drgaii sieci oraz termodynamiczne

funkcje stanu. lietoda B.

Analizuj%c numerycznie,modele Isinga z polem poprzecz-
nym <paragraf 2.4f>oraz Heisenberga (paragraf 3.4)}nie roz-
wigzywano zagadnienia wiasnego dla macierzy dynauiczne]
(réwnanie 2.2.7) . Przy wyprowadzaniu zamknigtego ukkadu
réwnaﬁ(:paragfafy 2+3 1 343 Zprzyjeliémy dodatkowe zaZozenie,
ze widmo czgstosci drgai sieci opisuje model Debey a.

W tym paragrafie przedstawimy zastosowanie metod rozwinie-
tych w teorii krysztaizdw anharmonicznych [ 404“¢¢/]}
do obliczenia dynamiki sieci oraz wkasnoséci termodynamicz-

nych anharmonicznego ferromagnetyka Heisenberga .

Przedmiotem naszych rozwazani bgdzie model krysztaku’sformu—
Zowany w paragrafach 2.3 1 3.3.

Z zatozen tam przyjetych pominiemy jedynie zaXozenie doty~
czgce widma czestosci drgan sieci.

liajgc na uwadze przejrzystosé dalszych rozwaZaﬁ;przytoczymy
zamkniety uk*ad rdéwnani, ktdéry bedziemy badali w tym para-

grafie.

()_ .
Réwnanie na wartosci wxasne S:Z G?J) i wektory

wiasne 6?(?}) bezwymiarowe] macierzy dynamicznej

ukzadu i)(’)(?J) ma. pgstaé
Weep < Q) e . G50
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Macierz dynamiczna $(g) <patrz 2o 2o 7) jest zwigzana

z ;ZS(@) relacja
D)= 20 %) - LD&A D(g), G52

gdzie

A= 2, xy) = (X))~ g(sw) 527206[&40 (353)
Cy0ny)= @xp[J(y~ A(x-1))/ , (35.4a)
Gy = expl y/2- A(x-1)] 3 (254¢)
Caixy)= @x/a[zi’ (g-)zy-— B[x—/)] . (S:sm)

otrzymujemy [’/OZ/]
@ @) ,?“ cosm/i’»)[ws@d”) + (0S (77g)] [355)
dla/&f&/&n#gj 5#5 .
L55(g) - sin (1) sin(74) (356)
dla ﬁ:;l— 5

Wartoéci wasne Q(c”) ;nacierzy é@) sq zwigzane

Q( )(iJ) relacja
Q(gj)=5 SHOMRVAS Q[4(2/') , (357

giaie Qpax= 44-\| D/ Mr?
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Jest maksymalng czgstoscig drgaii sieci.

Réwnanie stanu ukXadu oraz rdwnanie dla 6=<§z>/5

majg postad :

2 £
7—7;)( - (X//) [x//)fc?(s ) g (q 3()(]_) O

(3 53)

205N TIT°
(349)
ya 30 Glxy) . Y
+ g5 Coth 205:)T] 7° =0 ,

s =4 = T
Funkcja korelacji '&j 5 dla g'ﬁm 2 (, )

jest rdwna

4 Q [ealg)r,(gj)]*
y b4 L AW._Q(” ¢ Ww

(3540
; Z — cosTT(Mwu) / coth ( Q(’)(qu'))

2 Ff T’

(S~
- . . e s
Energia swobodna Gibbsa /'6/7;10 oraz entalpia W/7,° a5 réwne :
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Fo | T°=

L 3645 Gny)
2% )/ T T 2(50)

) [ A 2sinh (A Qg0 )

(B.511)
LA Q(4( me Qm
. g’i”’ g/) Co:‘/z/A ()/{
Ty Z/ sinh 350 GOYIGATIT)] ) o XSD
'770

sink [ 36C (&g)/((sf»/)’/"/f/?)]
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W powyzezych formutach zastosowano te same oznaczenia,
co W poprzednim paragrafie.

Wzory (3.5.1) ,(3.5.8) orazC3.5.9) tworza zamkniety
ukzad réwnaii na wekbtory i wartodci wiasne macierzy dy=-

namicznej ukkadu oraz na x=0/7, i &= 52/5,
3.6. Wyniki obliczeild numerycznych.

Réwnanie (3.5.1) . (3.5.8) , C3.5.9) rozwigzywano

numerycznie dla nastg¢puigeych wartodci parametrdw modelu :

1 . 0525 Tee
D, = U ) E»ax = 5 25 (3 6. -/a>
(o] 70
Ie o G le _ 5.0 (3.6.1)
D" —Qmax
oraz

Q=6 , B=42 przy réinych wartodciach spinu 5
i cifnienia 77; . 2 uwagi na to, ze 7;)= 405 L 2mase [ﬂ/]
wybdr wartoéci(?.6.1a) i <?.6.1b) mozna wyrazié¢ przew

parametry stosowane w paragrafach 2.3 i 3.3. Wtedy
77 - " — . :
/<5 , T./D, =0. 405 (36.1a)

T/Th=525 , T /D= 0027 ,  (3648)

Procedura obliczenld numerycznych przy zadanych 77; i

’I‘/TZ byta nastepujaca [ 104 ] :
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Macierz dynamiczng Qbng) <f3.5.1) diagonalizowa=-
no metodg Jacobiego [//04, //3.?_7 dla okreslonej liczby
Nf wektoréw falowych z nieredukowalne] czedei pierwsze
strefy Brillouin’a (patrz rys.22) :

Obliczenia przeprowadzono dla Nf:gycszjl)i A{[=239 (5>§£)
co odpowiadato odpowiednio 2041 lub 6947 wektorom falowym
w pierwsze] strefie Brillouin’a krysztaku. Diagonalizuacje
macierzy dlé kazdego %' przerywano, jesli wartoéé bezwzgl ed-
na najwigkszego elementu pozadiagonalnego Qgﬁéf) (5.5.6>,
byta mniejszg od 10_5. Otrzymane z procesu diagonalizacji
Ltpéj) wartosci wkasne i wektory wkasne pozwalaly,przy
wykorzystaniu wszystkich operacji symetrii grupy punkto-
wej krysztazu <2h ,0bliczyé wartosé y (3.5.10) « Dla wyzna-
czonej w ten quséb wartosci funkcji korelacji y rozwiazano
réwnanie stanu (3.5.8) oraz réwnanie (3.5.9) .
Obliczone,z rozwigzan (3.5.8) , (3.5.9),wartoéci x==é??3)
@O umozliwiaty wyznaczenie czynnika 2\ (TB.S.B) .
Nastepnie otrzymang wartoéélés stosowano do ponownego wy-
znaczenia y z réwnania C3.5.10) .
Gdy rdéznica migdzy wartosciami y w dwdch kolejnych krokach
iteracyjnych byza mniejsza od 0,001,obliczenia przérywano.

Wyniki obliczen przedstawiono na rysunkach 23-31.

Rysunek 23 przedstawia histogram wartodci wiasnych macie-
rzy SéﬁZ§) dla A¢=239 ; na osi odcigtych odXozono
bezwymiarowg energie.

Zaleznosé parametru porzadku O , odlegtodei migdzy atoma=-
mi @b; oraz funkcji korelacji y wychylen atomdéw z pokozei
réwnowagi od temperatuty T/‘.l‘o0 i c;énienia 77;) przy poda=

[

i
nych wartosciach parametréw'modeldygfektywnego gpinu S
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przedstawiajg rysunki 24a - g.
Rysunki 25a - b, E?a - b, zawlerajq zalezno$ci energii
swobodnej Gibbea Fg [7¢ entalpiiW/’/Z"oraz entropii od
temperatury przy podanych wartosciach innych parametrdw.
Zachowanie sig pojemnosci cieplne (:%c P wepSt=
czynnika cieplnej rozszerzalnosci uktadu 01%7 y CZyn-
czzstodei ; 7

nika renormalizacjiYdrgail A oraz jego pochodnej wzgledem
temperatury -—-GZZQ/QZT} W poblizu punktu przemiany

fazowej przedstawiaja rysunki 27a - o, 28a - b.

Na rysunku 29 zestawiono rozwigzania samouzgodnionego
ukzadu réwnai dla B = 12, B = 18 , A= 63 inne parametry

okresla (3.6.131) a

Rysunki 30 - 36 przedstawiajg rozwigzania rdwnaii 3.5.1 y
3498 " ;, 3:.5:9 p dla wartosci parametrdw modelu,danych
przez 3.6.16 1 S = % soraz obliczone na tej podstawie

charakterystyczne wielkodci i funkcje termodynamiczne ukia-

due

3.7. Dyskusja otrzymanyoh rezultatéw,

Przy zastosowanych wartoéciach parametréw (3.4.1),
(3.6.1) przemiana fazowa w podukladzie magnetyocznym jest
yeznym j

drugiego rodzaju, Jest to zgodne z oszaocowaniem Zagrebnowa
i Fedjanina [i54|] . Uzyte przez nas wartoéci para-
metréw (3.4,1), (3.6.1) odpowiada jg wartoéci stalej oddzia-
iywania spinowo~fononowego (UO/DO), przy ktérej w Scidliwym

ukliadzie spinowym zaohodzi oiggle przejdoie fazowe,



Wyniki numeryczne wskazujg na to, Ze w rozwazanym modelu
(poréwna j rys.29),dla dostateoznie duzyoh wartoéci B jest
mozliwe przej$ocie fazowe I rodzaju.

Szerszg dyskusjg tego problemu zamieszozono w dodatku A,

Oddzialywanie spinowo~fononowe, ktdérego Zrdédiem jest zaleZ-
no$é caiki wymiany od chwilowyoh odlegio$ci miedzy atomami,
wpiywa na wlasnoé$ci fizyoczne ukiadu.

Wartoéé zredukowanej odlegioéci miedzy na jblizszymi atomami ,
w fazie uporzqdkowgnej X sp0 = ( Zy?g ))jest mnie jsza od
wartodoi jakg przyjmuje x)bez uwzgledniania oddzialywania
spinowo=fononowego,

Rzgd wielkoé$oi tego efektu okreséla w danej temperaturze

wyrazenie

P oo E(a)- 5("'0/,(3 .

Przy uzytych w oblioczeniach wartoéciach parametrdéw wystepu-

jaoyoh w (3.7.1),oddzia1ywanie spinowo=fononowe daje poprawe=
ki do x = [ﬁﬁ, , ktére w niskich temperaturach (w zaleZ=
noéci od wartoéei S) sg rzedu 4 -~ 13 %(st. 11a-d, 24a-d, 29)30@4Q
Wspblozynnik rozszerzalno$ci cieplnej ukladu okreéla ja:
rozszerzalnoéé cieplna krysztalu anharmonioznego oraz

oméwiona wyzej zaleznosé Z/VB od & . Z réwnania stanu

(ré6wnanie (3.3.2) lub (3.5.8))Jd1a wspbiczynnika liniowej

rozszerzalno$oi oieplnej
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(0_ 4 dxa) 5 7
L= X@) dr (G2

gdzie X(7) = Z/’Vo y T = 1/1° otrzymu jemy

@ 4 [ 4 do
Lzl -Zo42], @

gdzie (w oznaczeniach paragrafu 3.5 )

22z 2G0)- 366y~ 7 (B o' I i GO

3.7;5)
B T 5
Zy= 257 2 e Gng). Gc)

4 wyrazenia (3.7.2) wynika, Ze dla T —> T, , dominujgoy wkiad

¢)
do 77, wnosi czilon oddzialywania spinowo~f'ononowego

(t’
-@/2)6 dd/ d7 » ktéry powoduje gwaitowny wzrost o[ /
W pobliZu punktu przemiany fazowej (patrz rysunki /7a- =5 .2?6-:9{ 3/(1 a’)



W przyblizeniu pola samouzgodnionego w punkoie pPrzemiany
(¢)
fazowej o[.—ﬁ»4 dozna je skoku, ktérego warto$é jest wiel-

koéoig skonczong, okreélong nastegpujgoym wyrazeniem ;!

@, @) ] (e) .
50[:774(7;)" 0[77:’ (7"’°TC>“ o['”/\/'f (2"—-)"[6):
(322)

5 [ X, y(lz.) ] Lim / doCr) /
- e Oig)
LX), yln)] Teg- @ ar |/,

W fazie ferromagnetyoznej)w danej temperaturze T <L TCO
- (71 (77 © , . » . = 3
C’TCO;_ /C / /C ), czestosei drgan sieci Qﬁfo ((f/)

réznig si¢ od ozestodci drgan krysztaiu, w ktérym nie
uwzglednia si¢ oddzialywania spinowo~fononowego QO’=O (g‘/)/

i zai'wyozad QG?O(?(/)> QO‘:O[?/) (patrz rysunki /Sa-c, .’280.-/5}
32 a- ¥

Tylko w jednym przypadku ( 7’C°/ =5 T2 /D= 0.705 | Q=6’)
R= 418 ) uzyskano efekt Przeciwny tj. QO#O(Z/)>Q6=O(§/)
(patrz rysunek 28a),

Jest to wynik nalozZenia sie zaleznodoi é772 , funkoji ko=
relaoji gf y Parametru porzadku © od temperatury oraz
przyjotyoh wartoéci parametréw modelu (B)'od ktérych zalezy
ozynnik‘és (réwnanie (3.3.4) 1lub (3.5.3)). Wymienione za~-
lezno$ci sy przyczyna anomalnego zachowania sig’w poblizu
punktu przemiany fazowej,poohodnej parametru renormalizacy j=

nego czestosoi drgaii wzgledem temperatury
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—Qifé—l- (patrz rysunki 18arc, 28a-=b, 33a -~ d) .
aT
Biorqo pod uwage analityozng postad £  (wzér 3.3.4),

mamy

0 da .
d‘r QA[QGdr @y#*@%]; 579

gdzie

1B S s
Qf=-2(@/)7’ .7/> E(5¢1) C;(x,y), G2.1)

. 4 B)7 a0 73,
Qﬂ' “Ci0g) - GO Wy - /// 7 58/9/) Gong)

(37 11)

= -4 Cruy)+A- C’(xy) (5)/0 7 6[34) Gy .

Dia B = 12 w (3.7.#))deoydujqoq rolg odgrywa = czion
de/d7<o y a dla B = 18 ozlon C%C[O'/JT
Stad tez w pierwszym przypadiu dA [dT (0 (tak jest

zawsze W fazie paramagnetycznej) (patrz rysunki /8a-c ’

28a-b , 33a-d ), a w drugim (B = 18) dA/dT >0
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(rysunek 2S5« )e

Wyjadnia to otrzymane w obliczeniaoh numerycznych wartodei
liczbowe dA\/d T .

W punkcie przemiany fazowe j dA/dz , podobnie jak o[(e)

/
zmienia sig skokowo o wartodé S[dA/dT] y ktéra na

mocy (3.7.8) i (3.7.9-12)) wynosi

g[ﬁi]z Vi LA@ _ y, dAD

T->T.~ dT T->7.* d(

1 [ / o daocr)
ZA[X(T)/(‘Z’)U-O] @(X(‘)/(T‘ T dT

+ Q (Xﬁ;), y[TJ) X(Tc) 5"[77(;6)@)/
" B2n)

Zewnetrzne ciénienie 774 wpiywa na wilasnos$oi fizyczne
rozwazanego ukladu,

Wzrost 774 powoduje} zwigkszenie ozegstodoi drgai sieci
dA/dT/; >0 (poréwnaj rysunki /8a-c, 28a-b , 32a-l )
oraz%e‘olisﬁ%réﬁury magnetyczne,j przemiany fazowej d’?}/dﬁ, >O
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(poréwnaj rysunki //a—d) 14-46 ,24a,24c, 29, 30q- ).

Oba efekty sg konsekwencjg zale#noéci, odpowiednio, ozyn=

nika 4\ oraz efektywnej calki wymiany ( ’76./5' )
od X(T, 77,) ¢ ‘y(?’, 774) . Podobnie jak w przypad-

ku modelu Isinga z polem poprzecznym (patrz dyskusja w paw=
ragrafie 2.5), prze jécie fazowe dla 77f1= 0 zachodzi w
temperaturze T0 <f TZ , gdzie TZ Jjest temperaturg przemiae
ny dla modelu sztywnego (patrz rys. 74,24a,24c, 29, 30d ).
Uwzglednienie oddzialywania spinowo-fononowego powodu je
zmnie jszenie si¢ funkoji korelacji y wychylei atoméw z po-
lozen réwnowagi (poréwnaj rys. 12, 245, 24d, 30 a-él )
Efekty oddzialywania spinowo~fononowego zalezg od wartodoi
spinu S,

W réwnaniu stanu (3.3.2) oraz w wyrazZeniu (3.3.4) na czynnik
renormalizacji drgani ZN y ozlony bedgce wynikiem oddzia-
lywania (miedzy podukiladem magnetyoznym i sieciowym) zawie-
rajg ozynnik 5/(5*4) Dla rosngcych S ozlony te rosng,
zwigksza jgo nieznacznie, oméwione dotychezas, efekty oddzia~
iywania spinowo-fononowego w zaleznodciach od temperatury
nastepujgeyoh wielkos$oi: Z/T; (patrz rys. 11a-c, 29a ),
OCTC;) (rys. T7a-c, 226-d), Z\ (patrz rys. 18a-c,28a-b )
ora1z dA/dT (patrz rys. 71§a-c,28a-b ),

W ramach metody A i B moZemy podaé analityczne wyrazZenia na

(V e N
entropig :SQv oraz C%7Kk) . Na podstawie (3.3.5=6) oraz
1

(2.3.14) otrzymujemy

5)- Bty + 5% av



gdzie

SPlr)= Zn/ " "? ‘ (5’%)5’(”

sinh| 3 O (7) /
| 2T(S)E, (7)

35637
T (5#) £, ()

(5 ?.45)

a) metoda A:

5= F A,f‘,{,[/)w) —3dn / 1-exp)- — //

A [ 12 2560) ) &
# Al YT) g A,
T /(%°/75)'/%(/a> & T/ |

B2/c)
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b) metoda B:

5 )-—L /5 2(Z.5/) COSA[SO(T,?///..

“y&?[jszh/z/if?jyf/‘)//ﬁ

(32 13)

( )" AB 7 Q(’)@)/)Qmax
st (3219)

gdzie

E;(T) jest dane wzorem (2.5.8), a .AﬁACZ) ¢ zﬂB 7)

odpowiednio (3.3.4) i (3.5.3).
Po jemno$é cieplng (:ﬁikj przypada jgog na jedng oczgstke
1

w metodzie A mozna zapisadé w postaoi

A 44) , ,
CT%Q[?Y = ﬁ;é% + 7g%7 [’) 3 (;;2?9)

gdzie w oznaozeniaoch =@ paragrafu 2.5



S I

@a) a’z (") '
Cr, 0= A0 T+ Ao G, (522)

Cry o= A 5y 4, (222

oraz

A Gy | fT)/ V2] ~Elf 2]

2 S T° 5%
+ AA(T) - %égi;)/c’ '7/; (5 (T) /Z: (T)j

v O /3 ’ -
-2 \Zf/”(g )2/[4 (7) (3.2.23)

A% = (/é‘S’/Z}KXT(/ZD)) {g(@/b}(r)%@(r)ﬂ

- _ 3r70 2y~
+2| Em-£,0f *( 4/;3) 7): 55(2%2 2;)
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3 56° 5. coy o A2 TL-A-x3(r
+ 32 B-xr)/E i) + 2 f7: X°(7)
2 Ber d (72°15) (T5/D) (37.2¢)

@ _ BY S . 38 |
/_\(T)" //27(7)[@/8[5;‘//)5/7) Sef (3725)

W metodzie B, z uwagi na (3.5.12), otrzymujemy

(B) (28)

L (1) = Cpy (0)+ Cg’)’g)[r), G 7.26)

(T) A T Ay, )

a’r

(p8) (B)
C%[")_A S(7) 2{? }
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gdzie

A;B)(T)' th(l) Z_ ([)]—4(5 er) \A )/[(7)

4t - t5(2‘)/2- e BSE | Ee)f S
(3229)
A[(r)—ﬁ’m A xm-)/t (7) = [(T)]

356%7)
L)

B-X(T)/Zs/[zj " /,?(7 77/7\'(7')

+A -x('r)/[gé‘/ 4L ) +/§? ,;)) (B) //- [T//ZJ [0
(3.239)

B) 710
o1~ (sji,@ 4(94) 5 B)Z 20/ b,

(3237
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ZO(T)“-"/{;— Z QZ/——?J—Z)(;T.)) / Coth [ VAW XON( Z/)/ .
7

Aoll) L2:(5)) 3732
smA [ A 0) O, (7/)/ ])’ (3#2)

Qe(§))= QU)) P [4T° + (3233

Zwrbbény uwage na podobieﬁstwajaakie wykazujg zalei=
noéei 6‘774(7') oraz I (7‘) od temperatury, gdy 7 — 7,
(poréwnaj rysunki 4?) 2//} 2?, 34, 36 ). Tym samym nasze
wyniki ,dotyozqce po jemnodoi cieplnej oraz wspblozynnika
rozszerzalnosoi cieplnej ukladu_ przy stalym ciénieniu) sg

)
zgodne z relaocjg termodynamiczng [40, 735-6]

VC. ) |
_[L:J4'o(”77+@/2) ‘ 6237

T

gdzie X,) i JZ sg ociggiymi funkojami temperatury T
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3.8. Pordéwnanie z dodwiadozeniem.

Otrzymane tuta j rezultaty mogg byé wykorzystane do
interpretacji danych doéwiadezalnych dotyczgeyoh nieprzewo-~
dzgcyoh, anharmonicznych krysztaldw ferromagnetyeznych,
ktérych wiasnodoi magnetyozne opisuje izotropowy model
Heisenberga.

Przykiadem tego typu ukladéw sg, krystalizujgce w struktu=-
rze NaCl ferromagnetyki EuO oraz EuS, ktéryoh temperatury

Curie wynoszg odpowiednio 69 K i 16 K[BQ 137].

Jony magnetyczne Eu+2, znajdujgoe sig¢ w sferyoznie symet~

rycznym stanie spinowym 857/2 (L=0, 8=J=7/2), zajuu=~

ja w krysztatach BuO i EuS wezly sieoi kubicznej powierzoh~

niowo centrowanej [ 30].

Z uwagi na stosunkowo malg wartoéé anizotropii krystaliczne j
[30] y z2wigzki te sg prawie idealnymi ferroma-

gnetykami Heisenberga.

Do efektywnej ocaiki wymiany Jeff W EuO i EuS na jistotnie j-

szy wkilad wnoszg rézne mechanizmy wymiany poéredniej oraz

nadwymiany Kramersa-Andersona [?3;‘~ 148 ] (wymiana bez-

poérednia jest anomalnie mala =z uwagi na silng lokalizacje

orbit 4f atoméw LBut? [30, 137 | 2

Przeprowadzone dla halkogenkéw europu obliczenia Jeff

(oparte na strukturze pasmowej'tych zwigzkéw) wskazujg

explioite,na wykiadnicze malenie efektywnej calki wymiany

wraz z odleglodcig [/37-148] "

Dynamika sleoi krysztaléw EuO i BuS jest stosunkowo siabie j

zbadana, Autorowi nie sg znane peine dane doéwiadozalne do-
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tyczgce krzywyoh dyspersji fononéw oraz wiasnodci termody~
namioznych (zwigzanych =z drganiami sieci) tyoch krysztaldw,
Poniewa2 masa atoméw niemagnetycznyoh jest znaoznie mnie jsza
od masy jonbéw europu, to nalezy oozekiwad, Ze efekty anhare
monicznos$ci drgan jonéw niemagnetyceznyoch bedg bardziej is~
totne w dynamice sieci.
W pracy rozpatrzono model monoatomowe j sieci (wszystkie
atomy magnetyozne). Wobec tego pordwnanie z danymi doéwiade
czalnymi naleZy przeprowadzad ostroznie, bo uwzglednienie
realnej sytuaocji moze wnieé$d istotne zmiany do przedstawio-
nych w pracy wynikéw,
Z tych wzgledéw mozemy przeprowadzié jedynie jakodciowe po-~
réwnanie otrzymanych wynikéw teoretycznych z danywmi dosdwiad-
ozalnymi£.449—'759.],
Ogbélnie rzeoz biorge,mozna stwierdzid, ze teoria daje

wyniki jakoséciowo zgodne z rezultatami eksperymentalnymi.
W szczegblnosdci na uwage zasiugujg rezultaty badar dodwiade
czalnych dotyczgcych wplywu cidnienia zewnetrznego na tempe=
raturg Curie [’/56"" ’/58] oraz na zalezno$dé wspdlozynnika
rozszerzalnodoi cieplnej ukladu (przy stailym oiénlenlu) o[h
od temperatury l_ /5;9.] . Wyniki przedstawione w naszej
pracy i dotyozgoy §171/€{ﬁc oraz zachowanie sig c[%; W
obszarze przemiany fazowe j, wykazu jg jakoéoiowg zgodnodé =z
danymi dos$wiadczalnymi [ 156-4159]

Ciekawe byloby poréwnanie otrzymanych rezultatdw dotyoczg-
oyoh wpiywu oddzialywania spinowo~fononowego oraz cidnienia
na ozgstod$oi drgan sieci w zwigzkach EuO i EuS, Jest to w

ohwili obeonej niemozliwe z powodu braku odpowiednich wynie-
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kéw dodwiadozalnyoh. Wyniki obliozeh mozna zastosowad takzZe
przy interpretacji wiasnodoi innyoch krysztaiéw magne tycznych,
ktére dadzg si¢ opisad przy pomocy efektywnego hamiltoni
Heiaenberga[ 34 J’ . Zwroéémy uwage, e wyznaczone przez
nas tendencje zmian,dotyczqoe wplywu uporzgdkowania magne-
tycznego na czestosdci drgaili sieoi i wspélozynnik rozszerzale
noéoci cieplnej oraz zewnetrznego oidnienia na temperature
przemiany fazowej,pozostajq W zgodzie z danywmi eksperymen-

taloymi otrzymanymi dla krysztalu niklu | 160 - 763] ]
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Opis rysunkéw

Rys.22,

Rys.23,

Rys,24ka=d,

Rys. 25&-1‘).

R}'s. 26a-b.

)

Rys,27a=b,

Rys. 27b-°.

Nieredukowalna czeé¢é pierwszej strefy
Brillouin’a dla krysztalu 0 sieci kubiczne j

powierzchniowo centrowanej.

Histogram wartoéci wlasnych macierzy D(1)(q)

(patrz (3.5.1) i (3.5.5=6)). Na osi odcigtyoch
odloZono wartoéci wlasne (3.5.1), ktbre lezg

w przedziale (0’2).

Rozwigzania réwnani (3.5.1), (3.5.8-9) dla po=-
danych wartos$ei 77}, S. Warto$é parametréw
modelu okreéla (3.6.1a). Rys.24d zawiera wy=
kresy entropii (patrz opis rysunku 26),

Wykresy zaleZnoéoi'FE/T: (3.5.11) oraz
W /TZ (3.5.12) od temperatury przy podanyoch
77

1 oraz S,
Wykresy zaleznoéci entropii ukiladu od tempera=-
tury 7 = T/Tg (patrz réwniez rys,2ud).

Wartodoci pojemnoéci cieplnej ukladuiprzy staiym
cidnieniu 0771 , v pobliZzu temperatury przemiany

fazowej. Wartoéci S oraz 7/ , zaznaoczono na ry=

Yohniez 1
sunkach, Rys, 27a zawieraYwartosci 0771 dla
B = 18, Na rysunku 27b punkty (+), (-) oraz
linia przerywana (~—---- ) okreélaja wartosci
Car 1)odpowiedn:l.o/w fazie ferro- oraz parama-

gnetyozne j.

Warto$ci wspbéiczynnika objetodciowej rozszerzale

noéci cieplnej ukiadu przy stalym ciénieniu dCﬁ1

fw poblizu temperatury przemiany fazowej dla po=

danyoh 8 i T7,. Na rys, 27b punkty (Vv ), (4)



Rys.

Rys,

Rys,

Rys.

Rys,

27d,

28a,

28b,

29o

303 -d.

oraz linia ciggla okreélajg wartodoi C1i71,
odpowiednio’w fazie ferro- oraz paramagne=
/

tyoznej.

Wartoéoei C'w'1 oraz <¥9r1 dia S = 1/2 i po=~
danych 77’1; parametry modelu okreéla (3.6,1b)
a N.= 88 (patrz paragraf 3.6). Wartodei:
(xﬁy1= 0 okredlaja (O0) i (v) ,
{7=0.1 (a) 1 (o), cr7,=0 (-),(V)
L (+), Cpy= 0.1 (@), (@) i (=)
Pierwszy symbol w o[ﬁ71 oraz dwa pierwsze w
c 7 4 ©znaoczajg wartodeci tyoh wielkoéci w fa=
zie ferromagnetycznej.

Wykresy zaleznodoi ozynnika renormalizao ji

czgstodoi drgain £\ (patrz (3.5.2)) od tempe-
d4
o,
w pobliZu punktu przemiany fazowej (znaki (£7),
(v ) odpowiadaja B = 12; (@ ) odpowiada B = 18
natomiast (V¥ ) okreélaja wartodei - ¢4 /dT w

fazie paramagnetyoznej)dla réznych S i 7T1= 0.

ratury T (linie oiggle) oraz wartodoi -

L

To samo,co na rysunku 28a , dla ciénienia

TT .= 0.1,

1-

)

Rozwigzania samouzgodnionego ukladu rdédwnan
(3.5.1), (3.5.8-9) dla s = 3/2, 7 ,= 0.0 i 0.1
oraz dla B = br réwnych 12 i 18, Parametry mo-
delu okreéla (3.6.1a), a N.= 239.

Rozwigzania réwnan (3.5.1), (3.5.8«9) dla

S = 1/2, N.= 88, Parametry modelu okreéla
(3.6.1b), Wartodci ciénienia zredukowanego 771
okreslajg podane wartoéci P,



Rys,

Rys,

Rys.

Rys,

Rys.,

Rys.

31a~d,

32a-do

333-d.

3Qa-d.

35a=d,

36a-da
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Wykresy wspélozynnika liniowej rozszerzalnoéci
cieplnej ukiadu przy stalym ciénieniu

o dx_ |
P™ x(y dT P =T comt

w poblizu punktu przemiany fazowej dla réznych
cidnieni 771=.~ P; S =1/2 i N.= 88.

Zaleznos$eci oczynnika renormalizacji czestosodi
drgati A = €2 (qj)/£2°(qj) od T dla poda-
nych wartosci ’ﬂfiz P; S =1/2, N.= 88,
Wykresy zaleznosoci dA /dr od 7= T/Tg
dla réznych wartoboi 77‘1= P; S =1/2,

Nfz 88,

Wykresy zaleznodci energii swobodnej Gibbsa

Y 4m0 . 77 /0

FG/Tc oraz entalpii b’/To od temperatury dla
podanych wartoéci 771. Wartodoei FE/TZ i

h//Tz ,odpowiadajqce S = 1/2) uzyskano diago=-
nalizujgc D L (g) dla Np= 88 wektordéw falowych;
pozostale wykresy otrzymano dla Nf= 239; para=-

metry modelu okreéla (3.6.1b),

Zalezno$oi entropii ukladu od temperatury dla
podanych (TT1= P; S=1/2 , N.= 88,

Wartoboi pojemnodeci cieplnej CP/TZ ukladu w
poblizu punktu przemiany fazowej dla podanych

P :771; S = 1/2, Nf= 88,
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4, Oddzialywanie spinowo-fononowe w modelu Heisenberga

ze spinem S = 1 i wymiang bikwadratowsg.
4.,1. Wprowadzenie.

WaZzng role w teorii magnetyzmu odgrywa jg modelebspinowe,
w ktéryoh uwzglednia sie kwadrypolowe (i w&Zszé) czlony
sprzeZenia spinowego [2, y D544, 17, 29,36, 164-1717 .
Czlény te sg szczegblnie istotme w tych przypadkach, gdy
calka wymiany wmiedzy najhliZszymi sgsiadami przyjmuje ano-
malnie malg wartoséé [ 29]
W poprzednim rozdziale w hamiltonianie ukiadu (patrz wzér
( 3 /3) ) dla S> 1 pominigte zostaly czlony sprzeZenia

spinowego

<25
: — i~ , —= — i)
2 KJ(R.R.)(5,5.) . @11
2 m) *m' m Sm’ .
n=2
W tej czoédci pracy rozpatrzymy model Heisenberga izotro-
powego ferromagnetyka o spinie S = 1 w silnie anharmonicza=

nej sieci, ktérego hamiltonian przyjmujemy w nastepujgce j
postaci [/03] 2

: | , S=/ ‘A
Z’// E %L i %L"S ) (4/2)



—; & } . “'.'w- K
%—: 2—%_+2—4> ’>£ 77@4 [ﬂ/‘"ﬂz

-z nm

e —u ) S -
rn

> lez 4..z+.7§2);/2.—,;2i5 / ,15,,7

nm { 4.7
(4.14)

W (#.1.3) i (b.1.4) zastosowano oznaczenia takie same,
jak w poprzednich rozdzialach (patrz paragrafy 2.1 i 3.1).
W rozwazanym modelu #Zrdédiem oddzialywania spinowo-fonono-
wego jest zaleznod$é calki wymiany 77 oraz calki wymiany bie-
kwadratowe j %2)od chwilowyoch odlegiosoci miedzy atomami
[103]. |
W nastepnych paragrafach tego rozdzialu zbadamy wiasnosci
termodynamiczne ukiadu (Z/ 1 2)" ('//,/,4) stosujge przybli-
Zenie pseu@oharmoniczne i przybliZenie pola molekularnego
lub faz przypadkowych dla podukladéw,odpowiodnio,sieoiowego

i magnetycznego [84]
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h.2, Funkoje termodynamiozne ukiadu.w przybliZeniu

Pola samouzgodnionego.

W oblioczeniach energii swobodne j metodg wariaoy jng

prébny hamiltonian :%2534 ﬁybieramy w postaoci [/05]:
) o\, -~
S=4 (%:Z.)z ‘4;1 A of!
A=) oM 2 2 @w(fw’)% U
7,4 ne'
.°‘°[l
- . (1) Q) < Z
—Z (/(n i /(rz 5/7, )5/7, .
n

Wtedy prébna energia swobodna ukiadu jest rdéwna

Folid = T2~ tn [2sinh ()] -
| 74

2 n] 24@)(/)[ (KmekZm)]] ]

(424)

| ¢.22)
2 [ kb ) K Gt (5 1450

f ,—Z/LZI [QZ(&'YW) - ’7()-(/2’212’) (6:26’72:>0/+

2 (KT [1-3CS0] K, i )K (57

; ‘ \‘r\’
: g Koy Orartr) - -;‘W Do) (uf e,

L
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W (4,2.2) zastosowano oznaczenia takie same ' jak w

rozdvialaoh 2 i 3. Wyrazenie ng .7{)6& X‘)ma postaé

(\-‘ o —
Q) (X ‘Xn/) =

(423)
n— 50 S - af DV K ()

2 warunkéy stacjonarnoéei Foo) | wzgledem

Cuguy, | 5% (rr) *, <& <552,

(1) ) ey &
otrzymujemy

Copn)= 505~ VA G i) -

SIS T (0,0 + T (i, ) < CS 2D,
t 4GNS0 =2~ 3D (SN T
A - = (w24
Vo V@ O ) ~< 570 <SEN T ()
f7<m (%) [ 2<C82)D,+ # <SS -2

-3 (57, (5202 //, |



¢g (7-n')
/ Z e,((C),/)QL (CM) oth Q(Gj) @/(/2/2
(“Judz“m/v% (eICTARN f 27"

| (//25)
K= b T [0i)-4 Km0,
N (4.2.6)

K= 257 K, (e i )K(S - 2] G2)
5= BT H K)o
< - 335” (TR 629

= -—L(x x)a JPG-%)-

n,L

-.7()? i)(6">(52 o £ K (5) 55 (52,

oo ) fs,f)2>o (s )1
“4 (<(§”’)>° 2 5«” (4.2.10)
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W (4.2.4) =~ (4.2,10) wprowadzono funko je

BT k2, 12) -

(G.217
=5 " (’) f (2) 2
> m™ exp| k“rmk”m/
AN E
ex Z 3 2 /
: m= ..5' = P T
(n=42)
4 uwagi na (4-? 4)"' (Z,, 2’/0)/ energia swobodna
Gibbsa /_;5:4 oraz entalpia \/\/ls:l/ wyrazajg sie wzgorami;

_F;s=4= T%‘ bnf 2 sink (%7(50@)/

.__),'; Zn' / j__j exp[ (kym+Kom?)/T) / f
AT [P0en) Taasusy) 7
PR B EXCTRICTPY

(SN 4]+ 1Y,



W51 = Z—%—Coﬁz( )

-+ L) S0-7.)-T( &-»’a;/)( LY

nn'

whI(SD 5 K G )!(JX W

n,n'

HCSIPA1-3CSD™] 1] 1TV
- (4243)

Wystepujqoe w przytoozonych formulachjozgstoéol I:Z(%J)
s8g rozw1qzaniami zagadnienia wiasnego macierzy dynamiczne j,

ktérej elementy otrzymamy podstawiajae (ZJ24) do 65226).

W nastepnych paragrafach zbadamy numerycznie, wyprowadzony
tutaj ukiad réwnan samouzgodnionych (4.2.4~10), przyjmujge

modelowe zaleZnoséci 7, qz)oraz LF’ od odlegiodci.

4,3, Model oddzialywai oraz samouzgodniony uklad réwnan.

RozwaZzymy model ferromagnetyka opisany w paragrafach

2.3 1 3.3.
ZaleZznoé¢ calki ﬁymiany bikwadratowe,j od odieglodoi wy~

bieramy w postaci wykladnicze j

Key(r)= 7\2)°€’XP/'-C(T—7;)/ . (431)
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Stosujgo zalozenia podane w paragrafie 2.3/samouzgodniony

uklad réwnan (42J@-(42,/O) moZna zapisad nastepujaco:

2 . _..-‘9?_’ ;.»ITID—-.JX/KTOTDX— = sl

YT T TR L)
; T - L

0 s

TT,x*- exp 2(y- Alx-1)] rexp [yl2-Alx-1)]

B E B F el ()9 B0

A C r—c’o > Ko 2 2 " ’
"46 A n DT (6’/2—62/6 ///5)

x@x,on(‘g-)%" C(X-/)/ =() 3

(433

3 sinh (9.6;)
6 ={ 5 >- @X/D(g26 ) ///2"'@)5/3(?26)605/2(946)

(434)

~-2 z\2\ _ . X Y . ...__2
52 K 2 56,,‘ coz‘/z(y,@) , (i35)
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gdzie czynnik renormalizacji

N=2 exp| 2(y=A(x-1] = exp[y/2-A(x-1)/

BET B &F . [4/B)
\al T pj; 16 @XP/}‘(?)%BDM)]

(+36)

tie HQ)% J'%Z) %7(') (%f%“ %)@P/%"(-%)?/--C(X'”f,

_2Tapfy_ Falugd o
Tt T (7 ,217()x(y) ) . (//'3'f)

: 65[)(/,[) : .7{2)[/\’/1,‘/) : s
PE T gy) (233)

TOug)= G ep[3F)y-B0D] (429

Ko Gigh= Kes exp (3 () 5-CO1)]  (G20)
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Energia swobodna Gibbsag G /V?Z i entalpia przypada<

Jaca na jedng ozgstke WS#//VZO ma jg postad -

= i ‘ l77 -7 i - _..é.-m._ ]
FEINTE= 3 A v i 13k [1-op( Zo)
c c , C D

2 (———7— )f 6AJ %
i Tz an//&@xp[ 57?77?5- 774’/604& (AJJ)

gl P #7-86-1)- oz—‘”@X/’(%(%)z-CM)]f
]()@X/)[-%-(Q) C[X-4)/( 2 (L, ) - 4)

T A- x> 22 =
T T 2y,




+6 { T ,9 @Xp&( Y- @{x-4))—2ex,o(~!— Alx- /))/
%‘2 @XP(#-(-@)Z B(x- //)) @x/o(%ﬁ(/_;) C(x- 4))/

L (4 % )enp[$(7)-COct] 4T a4 -2

72
4.312)
A= expld i C(X"’)] | | G2 )

2= 555 | e[ (B -80c1)]

| @_/
4B ep# (S -con]] Y

. 8=
Entropig¢ ukladu 5 Z/'Z") oraz po jemno4é cieplng
Cs i wyznaczamy W oparciu o (43 M--ZZ) . Z uwagi na
C7 3. ﬂ/) oraz (25/5) otrzymu jemy ¢
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[\5’4~~ o NS: W NS’ . .
ST &=TIT, )’-‘ 5 (g)l[l)‘* 5(5;)[7') , (315)

Sty = A ([4»?’41/ D q2 9A 7
== ) ‘ St LD
‘5([) (7) 7 /df’/ A r‘vp A S "/7C°_;

(sf)(T) = An { /+.7 cos/z[é.\z]e)?o[ 352 ;‘ ]5%) ]

2 oi[1)E,- 2% ] Gan)

]{2’45. 2(@/2+//))

%

(T) C77 1 GpP) [T) (z) 0@ - (4313)



Cfrs(s;)(ﬁ) C (6 d@) C (6 32); (4313)

:ny [g)(T) C C:( ' 0(771(2)(7) 5 (1/3'20)

gdzie

i

6 . s
C, 46@2?/((:%4'76/70"2/3 /E,)-

| (.324)
-53‘(4/54 = %A7))
C, =_??£%5[4+€§?/7 (h222)

BWO / CY B Ky
"32. @) L4*32 A VAT

(672~ 636 ~4/3) +2E,-E - 32 )V/E, -
(@) (i), =



- '1'76 -

Co= 8577 B [ Ayl E-45 « 7B L G/,

.D/;p

T FE (T - ) )

(4.32)

3 2 - %o :
t26xBE, + §52 A, (3+67/4)
W (14.3. 17-24) =zastosowano oznaozenia z paragrafu 2.5 .

W nastepnym paragrafie zastosujemy wyprowadzone wzory
(lf. 3,.‘2~€) ) [4 3.17-24 ) do iloéciowego zbadania efektéw

oddzialywénia spinowo-fondnowego w roipatrywanym ukiadzie.
4,4, Wyniki analizy numeryczmnej i ich dyskus ja.

Uklad réwnai (4, 39)-(4.35) rozwigzywano numeryocznie

dla nastepujgcych wartoéoi parametrédw modelu:

AP0 e AT -0 A
—C 5 B i ) 2) - )___ )
7 , ) 01 =7 0.3

2,
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Wyniki przedstawiono graficznie na rysunkach S/-4 /
Rysunki B?Q-C przedstawia jg rozwigzania réwnan 0&32ﬁ59
dla réznyoh wartosci 77; .
Rysunki 28a-c zawiera jg zalezno$é czynnika A (436)
_ b

od temperatury przy podanych //4 .
Zaleznoéci energii swobodne j Gibbsa (423 47) ’ ontalp&'
6&342) oraz entropii (ZJ3457 od T/Tg przedstawiaja ry-
sunki 99 a-c ;

S=4 ‘
Zachowanie sig¢ pojemno$ci cieplne j C%§(43ﬂ&)oraz wspbi-
czynnika rozszerzalnoéci cieplnej ukiadu oéi , W poblizu
punktu przemiany fazowej yzawiera ja rysunki 40 ¢ 44

Przemiana fazowa w podukiadzie’ mapnetyoznym jest, przy ULy -

tych wartoéeiach parametréw (24!{) IT~go rodza ju (patrz
rysunki J7a-c¢ ), C .
Poprzednio pokazano (por.rqzdzial ITI-ci oraz dodatek A)) ze

w éeisliwym'modelu‘Heisenberga magnetyozna przemiana fazowa
moze byé‘i~go rodzaju;przy dostateoznie duZych wartodciaoch
pochodne j caiki wymiany wzgledem odleglosci.

W rozwazZanym przez nas modelu, nieoigglej magnetycznej prze-
miany fazowej, nalezy sieg spbdziewaé, w przypadku dostategze
nie duZych wartoéci parametru 5%/10 (v przybliZeniu pola

molekularnegcj w sziywnym modelu przejscie fazowe I rodza ju
o 2 . '

wystepuje pray Ko/7, > 5 [i74] )

Temperature przemiany fazowej okreséla, w ramach stosowanego

przyblizenia, rownanie

lin {6 coth ( 9,6,)12/3 o Gy
6~>O
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ktére w naszym przypadku ma postaé

L2 . op[4(E)- 801

(444)
[1- 22 ep[1(GE)y-811)]

(
° oms ;
8dzie ’72 "'870 y & 7; jest temperaturs przemiany
fazowej w $oidliwym modelu.

Dia NMS-go mamy é3=65(j i z uwagi na (4JQ19 :

- (1

Poréwnu jgo ((/-4,5) z rezultatami obliczenh numerycznych

vms

=

(44.5)

\l

dia 77;3() (rysunek 37a )/motemy stwierdzié¢, Ze (poréw-
naj rozdziail III) uwzglednienie $oidliwoéci sleoci sprzyja
procesom termicznego rozuporzgdkowania w podukladzie ma-
gnetycznym, Prze j$oie fazowe w SMS (4. 4,;2-[; ) ma mie js-
ce pray

,-, sms

(- 0795) ¢ /c”’” (-035) |
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/
Dla rosngoych wartosjci 77; temperatura przemiany 1725%”5
roénie (patrz rysunki 237b-c $ poréwna j dyskusje w pa-
ragrafie 3.7), 00 jest konsekwencjg wzrostu ff/hjz wraz
Zz cisnieniem,
Z uwagi na ( 4-4,4 ) interesujgoym zagadnieniem wyda je
sie byé zbadanie zachowania si¢ temperatury magnetyczne j
przemiany 7—7 bms W przypadkach gdy B < C
Rezultatem uwzgle¢dnienia w obliczeniach zaleZnoseci caitki
wymiany bikwadratowej od odlégloéci, Jjest pojawienie sieg
dodatkowych czlonéw w réwnaniu stanu (bdiB) oraz we
WZOrze (45 6)’ okres$la jgoym czynnik renormalizacji czes-

toéoi drgan sieci krysztailu. Z uwagi na to, zZe

“EEE Ly (44.6)

wspomniane czlony - w odréznieniu od przyézynkéw poohodzg-
cych od oalki wymiany _J ~ wWnoszg rowniez w fazie para-
ﬁagnetyoznej rézny od zera wkiad w r6§nania (4.3.3) i~
(4.3.6) |

R62niozku jac réwnanie stanu (4.3.3) wzgledem 7 >
otrzymujemy wyraZenie na wspélczynnik rozszerzalnodci cieplne ]

ukiadu (pordéwnaj paragraf 3.7)

@) dc. do;
O(’7 Z’[Z dr Z 767:1 Z Q2 7 /)(l///;}



gdzie w oznaczeniach z rozdziaiu 3-go (dla S = 1);

,'-/_.‘ C2 rao"%,j'((z;.., ' . ’
Z4" Z 46H /D Do :70 6:3 X C;[X,J)) [44«?)

/ . 4 /CV¥T] %2) - 4 ‘
£, 24, " 33 '(@)/;'JSD = " Oa’ wa), (449)

C ‘FZO To He |
- *Z 469‘/1, _Do ]7{) ‘/.("'(7); [44=/D/

.7 / e C ,770 /.D (2) . ; | 44 //
ZLI -t 4/8{9 /D :D j CQ(X//) 3 ( )

C‘/ (X y): -exp[%ﬁ(f%)_z_ B(X’O]) Z /2)

0, = %i - & :é/; . (441)



Ze wzordbw (11'.4;3"9) wynika, Ze uwzglednienie zalezZnodei

Xe)

wspblczynnika rozszerzalnodci ciepinej ukiadu (trzeci skiadw

od odleglodoi migdz?atomquohlprzyczynia sie do wzrostu

nik w wyrazeniu (4.4.7) jest dodatni).

. v (L )
Warto$é skoku (90( (4) (patrz rys. 40 ), jakiego dozna je
(L)

w punkc:l.e przemiany fazowe j vC‘,,f / moZna oszacowadé w opare

ciu o wzory (h.h.3-9), z ktérych otrzymujemy :

(Z) (¢
Cg;[ (l) /L'm (T - dim o( )(T)
(Z'”Q;- 'T—aizf

Vi

(c)fa()/un(j O’
Z/ [ x(), Yyt )] {Z/XT K/T/T_,c (

+Z [X(T) y(”[)] /sz (6 d@)f'
(44.4)

Wystepujgce w (1/1/ 40) pochodne parametrdéw porzadku 51

oraz 52 wzgledem temperatury T obliozamy ‘dia T— 7~

Na podstawie(4.3.4-5) y Otrzymujemy



- 182 -

6,(1)= 0,(T) sz-é ) n,

G, (T)= Q) (T-T), (44.16)
et 39w~ )] )
@40")'2\/94(%)!4 9T f,

9= [ 1- gg;g; [3e]a,
O,@)= 9. (w) O (%) -2/ 94 (%),

94(46) > 91 (7. )

7’75/’73

Tak wigo,z uwagi na (4. 4.11=12),

Oy Z3 X,y (%) ] |
gim(d 2Z/[x),yz)f @ )‘ ()
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Oznaoza to, Ze w przybllzeniu pola molekularnego niezerowy
(e)
uklad do oC t) przy T—- ZC y Wnosi jedynie zaloZe

noéé O‘, od temperatury.

. S5= : S5=4
Warto$é skoku SCW4 (Tc) pojemnosci cieplne j Cﬁ1 (T)
( 43.18 ) ukiadu w punkcie przemiany fézowej jest réwna
( patrz (10.3,18-21&) ) :

§C, (‘Z‘)~C(T)/ dim St J#]

G ki _ 'Z"->Z“

+ C( ) - go[mé
(44.49)

+ C (,Z,) 6 (,,_> d@z(Z’)

Z uwagi na zastosowane przyblizZenie (patrz wyzej dyskusja do=

e L) ) Gy, () <00 Cpita)
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4,5, Przyblizenie faz pfzypadkowych.

W poprzednich paragrafach tego rozdzialﬁ wartosci para-
metréw porzgdku <5z> i ((52)2> WyzZnaczono w przybli-
Zeniu pola molekularnego. W te‘J czgéci pracy wyprowadzimy
zamkni ety uklad réwnaifi, ktéry wlasnodci magnetyczne rozpa-

trywanego modelu/ opisuje w przybliZeniu faz przypadkowych,

W tym celu zastosujemy formalizm dwuoczasowych termodynami oz

nych funkcji Greena L 81/) 472]
4,5.1. Poduklad sieociowy,

Réwnanie ruchu dla transformaty Fouriera (( U, | Q[m»\)

fonohowej funke ji Greena

KUlt) | 4l =4 O(H-4) [10) 0, ¥)])
G5.49)

, g #00 | D
3.3—7_7/4/‘} ((aﬂ/@zﬂz}}b@ o(é-t)

(zdzie <...> oznacza $rednig termodynamiozng z hamile
X o/,
tonianem (4./,2 ) - ( 4.4 4 ))a U,= U, " >

uﬁa postaé [8’/, (S)Z/]
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MA& | w0, = §,, +

5‘;—.{!/_/‘—[ {vﬂ\z sz—;;@(&, /)«’% 4/,
'sz’;jfnv W7} J(nr)

<< Up.. Uy '(5’”7 6;2) /Wm>>w ]f (1/5/2)

W réwnaniu tym zastosujemy prgyblizenie psoudoharmonicz-

no [8184]:

e e 24,3, )_(/az J, %< 7’“> ok

(/ﬂ



oraz przybliZenie silabego sprzezenia miedzy podukiadem

fononowym i spinowym [ 54 ] :

Kty (5,50 ] 4,3,

gdzie k = 1,2
Jeéli dla spinowyoh funkeji korelaocji <(5 §m )“>
m1 £

(k = 1,2) zastosowaé nastepujgoe przyblizZenia {

<5,5.> =<8 2<% (45.42)
(5§n)> 2—/< <5>+

F(EE H4/3)

to otrzymamy rezultaty dotyczgce podukiadu fononoWego)

@.5.{5)

analogiczne do otrzymanych w paragrafie h.z(wyrazeniu

(‘}’,.?.L/A ), ( 425 ) oraz ( 4210 ).
Wystepujgce w tych rdéwnaniach wartosdci $Srednie <§z>

< ( 52)2> ’ wyznaczymy w nastepnym paragrafie,
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h.5.2. Podukiad magnetyczny.

W celu wyprowadzenia wzoréw na <§z> i <C§z)2>
zastosujemy efektywny hamiltonian, ktéry wybieramy tak,

aby efekty drgai sieci zostaly uwzglednione w przybliZe-

niu pseudoharmonicznym:

z:{ =“%Z / i(iniﬂ’) ! %)@X;z)i §;]

n'
ézén —,4/6/425,22 . (45.24)

Y N
gdzieC] i Jkg) zostaly zdefiniowane w paragrafie 4,62
(patrz wyrazenia (2.2//1/) oraz (4’23) ).

Zastosujemy dalej formalizm termodynamicznych funkeji
Greena, sformulowany przez Haley’a i FErddsa [/7—2] .

Wprowadzamy standardowg baze operator;’m

/_'_(,(}/D/ ) - Sﬁd / o[“‘>) (h5.22)
Lozé LO';’ d SM L:g7 (45.23)

gdzie o= /, 23/ ﬁ = //;2, 3 odpowiada ja stanom wilasnym

‘ =z
operatora S dia m = 1,0,=1 i
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5n2= L'I,:— Z-az, '(45'-?'4'1)
5,;=\/?([_:2 +'/_; )} - (452.44)

. ‘Sn-W(LQj* /_3;) , (45.24c)

W tej reprezentao,ji) har:;iltonién (4:5. ?.//) przy jmuje
postad :
By WLl
s=1 IZ,c/.ﬁ ofp JP
1 }— “ 7. ) n n
—ae /'Z,/z'
L L dﬁ,a’&( L"?ﬁ Z—JS ,
nn'
o,
b6
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gdzie
o~ ~~ ~ >
Wi == \/\/33: Mg 'é ) Vﬂ, m \43,33= J (’5".7. )+ %) {”.’”./) )
~ ~ ~ o~ =
\42,24:2 %9 /%'/{’) ) \/7/,22:\42,33: -762) (/E"{/))
\/4534 N ](&) hn ) ) sz 24 %9 ( n-n ) -7 [’?—'”_')/

(\_

N G ) e ~ s
\/12,242 \/32,23:: J () i \4?,32: y [5”) ) Wm (’5’”—)

{

N~ —~
" a inne elementy W i \/ 5§ rdéwne zeru,

Réwnanie ruchu dla transfor maty Fouriera G,,(a( /./4 [ 2 t)

funkoji Greena

Gg,,,ﬁ(s,(rz,ﬂ’,‘z"f')”-‘ «L.Zﬁ)/z_/;[f)) =
L0 ([LL0) 4,5;:@@
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ma postad:

(E-E,+E.,) Ga,,ﬁ/é, (3.E) +

"ZV I(")G, (a,E) =
oA 53" (9.£)=

See (C-Cer)

(4.5.2.2)

Réwnanie (4.5.2.7) otrzymano stosujgo relacje komutacy jne [7?2]:

[L‘F , L;;]’ cgzm@%LiS“Cga /—;J>
(45.25)

oraz rozszczepienie funkoji Greena odpowiada jace przybli-

zeniu faz przypadkowyoh ( RPF) ) [’/7,?]
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K Lyalgl L

~ é;w (L >f°w> «Z—&:) / L/;’>> * 5@’ (/‘d; f> «/_ o / / m«>>
(452 9)

Wystepujaoe w (45,2 ?) wielko$ei C,,( ) Eo() \"/["[(M'((i)
)

sgq réwne:

Co( = (Loroc>/ ' (/’—5527'0)

Eim W3- Vi OG5, (eaon)

\/ N ~z 2 |
\{[%J()( 21‘ ? o[o(Jd’ Z . (4'5’2/2)

Uklad réwnai (45 9,7) dala (JLL')= [// 2)
(J;o[")= (2,3) i @«/9 = (/, 3) ‘ ma postaé nastepue
Jjaoa:



[E 'ﬂe% ’ ]z)[o)(C-Cs) "3(0) (C;C3>+
+j(g)(f C‘)]GMJ,, (3,E) =

) (45? /3)

[E-sh + T (6-6)-F0) (f;-f;)+
# i(g)(fl-f)] Grass (3.6) + 524
- (75 %6)) (6-6)G,, G2 = O,

[ E b+ 00 (G-C)- T0(G-6)- T3) (GG )

« G0 (3.6) ¢ (T- %;(g)}(ﬁf)@w@,) /0 )

[ E-ush e o9 (CG) - 7[0/ (G-C)+ TG

};Gzzsp(?’f) " (j[? )- 72)(27 )) [ GG) 6';2,32 [?7/‘? )= %;? 7
| (4.5:246)

[ -2+ (B) A2 T0)C-G)[ G, 5. 5= 57

(4.5.2/7)
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Z réwnan (4.5:;7.43‘/7) otrzymujemy wyrazenia na
energie wzbudzeri elementarnych :
+ : | .
E'Q-F[E.q2p),  bs2n
E7@)= 3[E)-D@)]  lbs2n)

Eo(3)= Suss +[ 250-J30) Kot
(4.5.220)

gdzie
Eg)=2uy b+ [270-T(3)-Ry@ [, (45.221)

D)= 11 )~ Foo)f i ~r7-m) [T)— Fefg) 1
(46.222)

m,= (§Z> = C;‘C3 ; (4.5.2.23)

m= 3<{(8=2> - 2= 1-3G ..  (4522)
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Z uwagi na reguly komutacy jne (4.5.2.37) , operatory

ZLJUV powinny speilniaé nastgpujaca relacje ¢

(Z—;g,,z-%> s (132/_,2>=0 . (522

Jest to dodatkowy warunek; ktéry nie wynika z dotychczaso=

wych rozwazan [-/7 4]

~ Jeéli zazadamy, aby ( 4.5,225 ) byl speiniony ( ukiad
w dane j ochwili znajduje si¢ w jednym z trzech‘mOZliwyoh

stanéw)7to stosujac twierdzenie spektralne, otrzymamy:

<52>= ‘ //+ @(H i @c—) (/‘5,9'20

e )

1+ < 5@)* 5(.)’* 3@—('-) f(f)

]

[

< . 47"2 @_g.) 7 @(;)-f_g@-(’) @[#)

(45223)

((52) 2> 0 “‘5‘ L @(0 L @ )

gdzie



(.5228)
{ O )[ (et ~Tg (R Fosg ) |

{(E%)=[ep (B T)- 1]~

49?29> _

-Je$li natomiast nie wprowadzimy do teorii RPA dodatkowego
A , . .
- warunku (4,5, 9_25)’ t0o réwnania na <6Z> i

<(6z)2> | b9d§ mialy postad

z 4+ i()* Cp(’) | (4,5,?30)
5% )= £ = ) '
( > 4*2@(+)+¢(7+3@(;@/;)

9 Vi /-/— 5_, - 51
<fz> 27 = ”c:— (H’-\— N
(O > 3 3 A+ Q +’)+@(i) t3d, @H

(4:6.231)



- 19% =

(4.5.2 32)

12 2 )[JZ)@-?@)]{

Otrzymane wyniki (4 52,26 '32) y Przechodzg w rezultaty
pracy Micnasa [/74J7 y Jesli pominiemy efektiy sprzeze-

nia spinowo-fononowego,

Réwnania (4, 5236-27) lub (Z/ 5.2.30-3 »7)

oraz (4,9, 5)'} (4,2 40) wraz z réwnaniem wilasnym dla
macierzy dynamicznej ukladu (state silowe okresla (ZAZ{)
tworzg zamknigty uklad réwnan,

Opisuje on wlasnodoi fizyczne $cidliwego modelu Heisenw
berga ze spinem S = 1 w przyblizeniach: pseudoharmonicznym

oraz faz przypadkowych,
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Opis rysunkéw

Rys, 37&-0.‘Rozwiqzania samouzgodnionego ukladu réwnan

Rys.

Rys,

Rys,

Rys.

389"0.

(4.3.2 = 4,3.5) dla podanych wartodci zme=-
wnetrznego cisdnienia P przylozZonego do ukila-
du,

Zalezno$oi czynnika renormalizacji ozestosci
drgai £\ (4.3.6) od T/T: dla réwnych war-
tosci P,

39a=q. Wykresy zaleZnoéo%\Pnergii swobodne j Gibbsa

Lo,

b1,

T /NT y entalpii W /NT oraz entropii % od
temperatury T/T dla podanyoh wartosci P,

Zaleznos$ci wspdéiczynnika rozszerzalnodoi
oieplnej ukiladyod T/Tg'dla réznyoch P.

Pojemnosé cieplna ukXadu w obszarze
magnetyoznej przemiany fazowej; wartodei cid-
nienia P podano na rysunkuj symbole (o), (&)
oraz (0) (v) oznaczajg wartoéci Cp wyzna=-

ozone w oparoiu odpowiednio, o C%, 7‘( *?/97)
oxaz(OW /D7) | T



5. Podsumowanie, Uwagi koiicowe.

W pracy przedstawiono wyniki badan dotyoczgce wlasnosdoi
termodynamicznych silnie anharmonicznyoh krysztaléw, ktérych
wlasno$oi magnetyczne opisuja: model Isinga =z polem poprzecz-
nym (rozdzial 2), izoé%powy model Heisenberga o dowolnym
spinie (rozdzial 3) oraz model Heisenberga ze spinem S = 1
i wymiang bikwadratowsg (rozdziai 4). W obliczeniaoh zastoso-
wano przybliZenie pola samouzgodnionego (Plakida i Konwent
[2}8[/] y Boccara [/30] ), ktére odpowinda przy-
bliZeniu pola molekularnego oraz przyblizeniu pseudoharmo-
nicznemu dla podukladéw, odpowiednio, magnetyocznego i sie=-
ciowego,

W rozpatrzonyoh modelaoh)zaleznoéé efektywnej calki wymiany
od chwilowych odleglo$ci miedzy atomami’okreéla sprzgZenie
migedzy magnetycznymi oraz sprezystymi stopniami swobody,

W oblioczeniach uwzgledniono wszystkie wyrazy rozwinigoia
energii potencjalnej oddzialywani niemagnetycznych oraz caie
ki wymiany na szereg wzgledem wychyleh atoméw z polozen
réwnowagi [ 81, 84 ]

Dla kazdego z wymienionych modeli,sformulowano samouzgod-
niony ukiad réwnan, opisujgoy jego termodynamiczne wiasnoé-
ci, Przedstawiono szozegblowg dyskusjg¢ rozwigzan tych réw=-
nafi dla konkretnyoch zaleznodoci energii potenc jalnej (po~-
tenojal Morse’a) oraz energii wymiany (funkc ja wykladnioza%
od odleglosoi,

Analize¢ numeryczng przeprowadzono dla krysztaiéw o sieoi

kubioznej powierzchniowo centrowanej z oddzialywaniem na j-
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blizszych sqsiadéw)w szerokim zakresie zmiennosci tempe-
ratury oraz zewngtrznego oiénienia,przylotonego do ukiladu,
Uwzglednienie oddzialywania spinowo-fononowego prowadzi do
istotnych (jako$ciowo oraz ilociowo) modyfikacji zalez=
nodci od temperatury T = T/Tz oraz oiénienia 77‘nastgpu-

jaoych wielkoéci:

a) odleglo$oi migdzy atomami Z;n )

b) wspbélezynnika rozszerzalnodci cieplnej ukladu CXQ} )
o) czestobdoi drgan sieci krystalioznej L2 )

d) namagnesowania O =< Sz>/ 5 .

W szozegbélnodei stwierdzono, %e w fazie ferromagne-
tyozne j modulaoJé ocoalki wymiany przez drgania sieoci powodu~
Jje zmnie jszenie é%gig%fgéloéci miedzy najbliZszymi sgsiada-~
mi, Wielko$é omawianego efektu jest tego samego rzedu oo
poprawkijjakie wnosi w rdéwnanie stanu oddzialywanie spi-
nowo~fononowe,

Dla modeli rozpatrzonych w rozdzialach 2 i 3-im poprawki

te wynoszg

8 Or kT, S5+1 (57)

natomiast dla modelu Heisenberga ze spinem S = 1 i wymiang

bikwadratowg



16 kaT. 7, or g 0T

gdzie: Lb’72 Jest energig sublimacji oczgstki, a
6,(7)= 3{(57))D-L

Na podstawie (5.2) mozemy stwierdzié, ze uwzglednienie
w obliczeniach zaleZnoéci ocalki wymiany bikwadratowe j K(z)
od odlegloéoi)przyozynia sig réwniez do zmnie jszenia sie
odleglo$oi 'Znn .

Zazwyczaj stosunek T /T, jest maly (~10"7. 10~2 ), wigo
z uwagi na (5.1-2) w ukiadach, w ktérych oddzialywania wy=

mienne zmieniajg si¢ w sposéb istotny wraz z odleglodocig

2C7/%) .. R(F,/%
Ov @ O

mozZemy si¢ spodziewaé znacznych zmxan.[g (7) dia TS .

(dostatecznie duze

Wielkos$é dyskutowanego efektu roénie wraz ze wzrostem ware
toéeci spinu oraz zewngtrznego oidnienia przylozZonego

do ukiladu,

Oméwione wyZej zaleZnodoi Z;n od ’TE=77/7ZO w sposéb
istotny wplywajg na zachowanie sig¢ wspélozynnika rozsze-

rzalnosci cieplnej ukladg,przy staliym ciénieniu’ C%{%r s
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Dla T » cgg} gwaltownie roénie, a w punkcie
przemiany fazowej spada do wartoéoi charakteryzujgcej

anharmonioczny krysztal paramagnetyczny,

Z uwagi na zastosowane przyblizZenie wartosdci skoku

jest wielko$oig skoificzong.

Zauwazmy, Ze w ramach teorii spontanicznej magnetostrykoji
Cellena i Callena [473];[?2] , zalezno$é J od odlegiosboi
migpdzyatomowych prowadzi do zmiany dV w objetoéoci ukiadu,

ktéra wynosi
dV=-N-z., %73—) (S, 5_,,,>) (53)

gdzie N jest liczbg magnetyocznych jonéw w jednostce obje=
toéoi krysztaiu, a Z ., Jest liczba najblizszyoh sgsiadéw,

Z (5.3) otrzymujemy wkiad jaki wnosi spontaniczna magneto-

)
strykcja do wspbélozynnika rozszerzalnodoi ukiladu

“N-zn - d<85.0/dT  54)

Z uwagi na to, Ze w naszych obliczeniach dj/dr/7>00raz
(gn §m>: 52 OZ[Z‘) , otrzymane wyniki dotyozgce zalez-
noéoci Znn i alh— od T pozestajg w zgodzie z rezultatami

teorii fenomenologiozne j [—ZZ/ZV,

)
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W pracy zbadano wpiyw oddzialywania spinowo-fononowego
na czestodoi drgan sieci_Q oraz na ioh pochodne wzgle-
dem temperatury dQ/C[T .

Wskazano, %Ze w badanych ukladach'zaleZnoéé L2 od @
okreéla jg:

i) anharmonizm drgah sieci,

ii) oddzialywanie spinowo-fononowe.

Dla prze jrzystos$ci dalszego ciggu podsumowania wprowa-
aﬂk- Qra .-
dzimy dwa oznaczenia: Q P ( 4 ) i
h - ferro 1
@ 2al fe [T‘) , ktére okreéla ja czgstoécfudrgax’l sie~

ci krysztailu w fazie ferromagnetyozne j (‘Z’< TC), . W przye-
padkach, gdy, odpowiednio, nie uwzgledniamy (oz @?/87’50)
lub uwzgledniamy (0293/5’7750) w oblioczeniach zalez-
no$é calki wymiany od odlegiloéci.

Stwierdzono, %Ze dla malych wartoéoi 32' 8-7/97’ ( w na=
szym przypadku dla malych wartoséci parametru B) pierwsza =z
wyzej wymienionych zaleznoéci przewaza i Qa"b'ﬁ'wﬁ')>
(D arh-para (7) .

Jest to zaskakujgcy rezultat, bo z uwagi na jawng postaé
zaleznosdci czynnika renormalizacyjnego czestoéeci drgan od
namagnesowania -..’,nalea’r.aloby si¢ spodziewaé odwrotnego
efektu, Jednakze, dla dostatecznie duZych wartodci

3’; 8:7/80’ ) istotng rolg zaczyna odgrywad sprzeZenie
spinowo-fononowe, ktére powoduje, Ze:

a) w bezposrednim sgsiedztwie punktu przemiany fazowej/

istnie je obszar temperatur (‘Tm,‘,,, 7;) ) w ktérym

@) ané-ﬁrro(fz.mm) \( o) anh- ferro(z_)\(Q Qwk -ﬁ?n-o(?.c)
(Thu'n \( T\( Tc ))
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by (2 anh -ferro (7) ( (D ank -—lbarm(?—) ‘
Tak wigo nieréwnosé €2 a"“'f"’"’o[z-) < _Qdmfl—/—)wm[TJ
2godng z istniejaoymi 0szacowaniami [77, 72 &4 ]/ /

otrzymujemy (w ramach stosowanego przyblizZenia) w przy-
padku dostatecznie silnego oddzialywania spinowo~fono=-
nowego,
W zaleznodoi od tego, ktéry =z wymienionyoh((i) lub (ii)>
mechanizmdéw przewazZa, zaleznosé pochodnej czynnika renorma-

lizacji czgstosci drgan wzgledem temperatury

') anomalnie male je ( _‘7{; (aj/a'r ma&:e)

¢00) anomalnie roénie ( 3’; 8J/Dy duZe)
przy T— T .

Szozegbélowg analize¢ tego zagadnienia przeprowadzono dla
éciéliﬁego modelu Heisenberga o dowolnym spinie,. Pokazano,
zZet
z) dla dostatecznie duzych wartodci E)E;/QDQ/,
wielkoéé —é%él— (tym samym réwniez za-
lezno$¢ pochodnych czestodei drgan sieci wzgledem
temperatury) moze zmieniaé znak =z ujemnego na dodatni
przy T—=>7."

zz) W punkcie przemiany fazowe j

;?;? zmienia si¢
skokowo o warto$é (%%?%), ktéra wynosi'

§(42) - L — [Q6) X - 6f) §ly2)f
(55)
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gdzie ‘Z;f;@/6(7)‘g£¥-j/ , a 50["/7 (Tc ) oznacza

wartosé skoku wspélezynnika rozszerzalnoéci
cieplnej ukladu w temperaturze Curie ( patrz

paragraf 3.7 wzory (3.7.9"13);) .

W pracy rozpatrzono wﬁlyw oddzialywania spinonwo-~fonono=
wego oraz zewngirznego oiénienia 77, na wiasnodci magne-
tyczne rozwazZzanych modeli,

Stwierdzono, Ze anharmonizm drgan (duze wartodci funkoji
korelacji y) sprzyja procesom termicznego rozuporzgdkowa=
nia w podukladzie spinowym, Oznacza to, %e dla [/=()
prze jécie fazowe w SMS-ym zachodzi w temperaturze TO ’
ktéra jest mnie jsza od temperatury Curii Tz charakterysm

tyoznej dla modelu sztywnego, Wynik ten jest zmodny z rew

zul tatami prao E 58) 74 ] .

Przylo%enie do ukladu zewngtrznego oiénionin 77?>Cz intot-
nie wpiywa na wilasnoéci magnetyczne, Nasze obliczenia wska-

zujg na to, Ze magnetyzacja oraz temperatura Curie T0 rosna

Wraz ze wzrostem(-/T ( tJ do'/dﬁ,>o 3 (172/0//7>0 )‘.

Prowadzi to do interesujgcego efektu w przypadku modelu

Isinga =z polem poprzecznym,.

Jak wiadomo [ 2992:5] w modelu tym istnieje taka wartosé
‘calki tunelowania [ ,, , ze dla o> I m ukiad nie WyKd-
Zuje spontanicznego uporzadkowania, Jednak#e w $oisliwym
IMTF dla /:>/;, moze pojawidé sig uporzadkowanie magnetyoz-
ne (bedace efektem uwzglednienia zaleZnoéci ocailki wymjany
od odlegloéoi)lpo przylozeniu do ukladu dostatecznie du=

Zego oiénienia(AT‘.
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Nalezy zauwazy¢é, Ze na otrzymane w pracy wyniki w sposéb
istotny wplyﬁglo zastosowanie przyblizZenia pola samouzgod=
nionego['é%?)73cy7 . Dotyczy to zwlaszoza zaleznoéci od
temperatury: wspéiczynnika rozszerzalnoéoi cieplnej i po=-
jemnoéci cieplnej ukladu oraz pochodnej wzgledem temperatu-
ry czéstoéoi drgani sieci krysztaiu, W rozpatrzonych przez
nas SMS-ych wie;koéci‘te wykazu jg skonczong wartoéé skoku,
jakiego dozna jg w punkoie magnetyoznej przemiany fazowej =
II-go rodzagju .

Tym niemniej nalezy podkreélié, Ze rezultaty przedstawione
w pracy daja jako$ciowo poprawny opis tendencji zmian ba=
danych charakterystyk termodynamioznych przy T>L"

(poza obszarem krytyoznym),

W ostatnich latach w pracach poswigconych SMS~ym szeroko
dyskutowano zwlaszoza nad:
j ) wilasnosciami krytyoznymi [ 93"99]}

jj) wiasciwoéciami widma wzbudzaf elomentarnych[2%9‘5@/74'6]0

Jak zauwazyli Barjachtar i Jablonski [-174] , oraz
Turov i Szavrov[j4?5] , drugie z wymienionych wyZej za~

gadnien (Jj) w?kazuje wiele cech wspélnych z wiasnosciami

modeli rozpatrywanych w kwantowej teorii pold,

Ngai, Ruvalds, Economou i inni [9¢] )ﬁ?é] zwrboili
uwage na to, Ze w SMS~ych w przypadku dostatecznie sil-~
nego oddzialywania spinowo-fongnowego, mozliwa jest
jednoczesna kondensaocja w energetyoznie nizZszym stanie
zwiqzénym magnonu i fononu (tzw, mieszany stan zwigzany

magnonowo-fononowy).
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Problem zbadania wlasno$oi widma wzbudzen elementarnyoh,
jak réwniez dokladniejsza jakoéciowa i ilodciowa analiza
badanych w praocy charakterystyk termodynamicznych SMS-ych,
wymaga uzycia bardzie j zaawansowanych metod,

Otrzymane tutaj rezultaty mogg sig staé punktem wy jécia
do dalszych badan wia$oiwoéci anharmonioznych krysztaiéw
magnetyeznych, opartych na rozwinigtym przez Konwenta i

Plakidg formalizmie teorii oddzialywania spinowo=fono=
nowego [ 79- 27]

Wyniki niniejszej pracy pokazujg, Ze jest to nie tylko

pozyteozne, ale rdéwniez konieoczne.
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DODATEK Ao
Wptyw parametrdéw modelu na rodzaj przemiany

fazowej w scisliwym modelu Heisenberga.

W tym dodatku, na prostym przykiadzie, zbadamy wpityw parametrdw
modelu, charakteryzujacych drgania sieci 1 sprzgzenie tych drgai
ze spinami, na charakter przejscia fazowego, |

Rozpatrujemy model Heisenberga ze spinem S=1/2 przy warunku,ze
zewngtrzne cisnienie 17 jest rdwne mero.

Efektywna caika wymiany ma postac ( patrsz (5'3'2)/625¢9,)5

‘.7"; %) (4+ ) (5,) ) #2)

gdzie

%)= 9702/-7( -3y ]
Po podstawieniu (A.Z) do réwnania na«j'(3.3.3) 1ub
(3 5 9) otrzymujemy

RIS %anh[% (1- 56/4)/ @3)

T=3% [T , y=(%/2B) (BlA)

W celu zbadania zachowania sig rozwigzan (A.B/)w funkcji

"T, rozwigzywano numerycznie to réwnanierrzy gp arame=-
tryzowanych warto$ciach stazej oddziaixywania spinowo=

fononowegoéj'

Wyniki przedstawiono na rysunkach A1 - A3,
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Rys.Al.ab przedstawia zaleznosé O o0d T przy réznych
wartosciach parametru 5’.

Rysunki A2a oraz A2.b przedstawiajg wykresy obu stron

réwnania (A.3), jako funkcje © przy podanych wartoéciach ZYi T .

Tlustrujg one istotg¢ zmiany rodzaju przejsécia fazowego,

ktére jest przemiang drugiego lub pierwszego rodzaju dlaJ
; 4 4
odpow:.ednio,&( 1 1w 5> 1.

Rysunki A3 a-dl zawieraja zalezno$ci O(T) oraz wykresy obu
jako '

stron (A.B)iy//funkcji O dla <§"> 4o W tym obszarze roz-

wazany model prowadzi do niefizycznych rezultatow (@)O

dla fl”)’TéiC)’:o dla O\(‘T{‘TQ).

Przeprowadzona tutaj stosunkowo prosta analiza problemu
charakteru przemiany fazowej prowadzi do nastegpujgcych

wnioskows

1° Przemiana fazowa jest przemiang ciggig jesli

2 .
27@ g)) Sach (74)

2% W Scisliwym modelu Heisenberga przemiana fazowa

moze byé pierwszego rodzaju jesli

. (a) 2 (o

gdzie C(5) oznacza pewng gtatg liczbg, ktdéra dla
S = % przyjmuje wartosé C (S = %)z -Aj .

Iatwo sprawdzié, ze stosowane W naszych obliczeniach
‘wartodci parametrdéw, lezg w obszarze przejsé¢ fazowych

II~-go rodzajue.
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Przedstawione oszacowania potwierdzajg sformuzowang w
paragrafie 3.7 sugestig o tym, Zze wzrost parametru B

moze spowodowaé zmiane charakteru przemiany fazowej.
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Opis rysunkéw

Rys,

Rys,

Rys,

Rys,

Ala,b,

A2a ,bo

A3a,

A3b=d,

Rozwigzania réwnania (A.3) dla podanych
warto$oci stalej oddziaiywania spinowo=
fononowego .

Wykresy obu stron réwnania (A.3) jako funke je
O =2 < SZ> (przy podanyoch wartoéoiach

J LT = /10 ).
Rozwigzania réwnania (A.3) dla Ej>> L,o.

Wykresy obu stron réwnania (A.3) jako funkcje
O dla 5> 4,0 i podanych wartodeci T .,
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