Streszczenie
rozprawy doktorskiej mgr Katarzyny Jasniewicz — Pacer
pt: ,,Stan podstawowy skonczonych ukladéw spinowych opisywanych modelem
Heisenberga w obecnosci oddzialywan konkurujacych.
Model kwantowy oraz granica klasyczna

Badanie modeli magneséw jednomolekutowych jest niezwykle istotne ze wzgledu na ich
mozliwe w wielu obszarach: od spintroniki do nanomedycyna. Niniejsza rozprawa poswigcona
jest analizie wplywu oddzialywan konkurujacych na wilasciwosci stanu podstawowego. W
szczegolnosci, weryfikowana jest mozliwos¢ wystgpienia stanu  podstawowego
charakterystycznego dla uktadu bez oddziatywan konkurujacych w uktadach, w ktérych takie
oddziatywania sa obecne. Szersza analiza obejmuje sporzadzenie swoistego ,,diagramu
fazowego” dla catego zakresu parametrow hamiltonianu.

Praca dotyczy dwodch heterogenicznych uktadow:

* centrowanych wielokatéw o parzystej liczbie wierzchotkow, w ktoérych wystepuja
naprzemienne sprze¢zenia najblizszych sasiadow;

* wielokatéw (o liczbie wierzchotkéw podzielnej przez cztery) z alternujacymi

sprzgzeniami drugich sgsiadow.

W obu przypadkach badany jest kwantowy model Heisenberga oraz jego granica klasyczna, a
jako punkt odniesienia rozpatrywany jest takze odpowiedni model Isinga. Wszystkie modele sg
charakteryzowane przez dwie catki wymiany, o oraz P, dobrane w taki sposob, ze
oddziatywania konkurujace wystepuja, gdy a > 0 lub B > 0. Wspomniany wcze$niej diagram
fazowy jest zatem sporzadzany w plaszczyznie a B. Rozpatrywane uktady oraz stosowane
metody badania sg krotko omowione w Rozd. 2. W kolejnych rozdziatach analizowane sa
poszczegolne modele wskazane powyzej. We wszystkich przypadkach obserwujemy
wystapienie dobrze okreslonego zakresu parametrow, w ktorym wystepuja oddziatywania
konkurujace (o> 0 i/lub B > 0), a mimo to w przypadku modelu Isinga stan podstawowy jest
niezdegenerowany, konfiguracja o najnizszej energii w modelu klasycznym jest nadal
kolinearna, a stan podstawowy modelu Heisenberga zachowuje spin catkowity oraz symetrie.
Wykazano, ze podstawowe wartosci krytyczne sg ze sobg zwigzane (tzn. te dla modelu Isinga
sa dwukrotnie wyzsze niz w pozostatych modelach) i zalezg od stosunku liczb spinowych w
rozpatrywanym ukltadzie. Powyzej wartosci krytycznych wigkszo$¢ uktadow zachowuje si¢ w
oczekiwany 1 niejako standardowy sposob:

» w przypadku modelu Isinga obserwujemy znaczny wzrost degeneracji stanu podstawowego;
» uktad kwantowy wykazuje S$cisle okreslona sekwencje stanéw podstawowych przy
wzrastajacych warto$ciach parametru o > 0 i/lub > 0;

» w granicy klasycznej katy miedzy wektorami zmieniajg si¢ w sposob ciagty, dazac do (ale nie
osiggajac) catkowicie antyferromagnetycznej konfiguracji. Wyjatek stanowi klasyczny uktad
spindw z alternujgcymi sprzezeniami drugich sasiadow.

W pewnym zakresie parametrow zmiana katow pomi¢dzy wektorami spinowymi odbywa si¢
w sposob skokowy, a w pelni antyferromagnetyczna konfiguracja dwoch poduktadow jest
osiggana dla skonczonych wartosci parametrow a; B lezacych powyzej hiperboli a B = ¢ 721 n,
gdzie wspdhrzedne (cn; cn) wierzchotka hiperboli rosng wraz ze zwigkszaniem uktadu
(wzrostem liczby n).



We wszystkich przypadkach sporzadzone zostalty odpowiednio ,,diagramy fazowe”, ktorych
analiza pozwala na wskazanie krytycznych wartosci parametréw. Pomimo tego, ze modele sa
bardzo uproszczone (catkowicie izotropowe, bez zewngtrznego pola magnetycznego itp.), to
wyznaczenie tych warto$ci pozawala okresli¢, czy parametry aktualnie badanego uktadu
(rzeczywistego magnesu jednomolekutowego) sa blisko tych linii i punktow krytycznych. W
takiej sytuacji niewielka zmiana parametréw ukladu (np. otrzymanych w procedurze
dopasowania modelu do wynikéw eksperymentu) moze powodowac istotne zmiany w
przewidywanych wilasciwosciach uktadu. Wyniki otrzymane w trakcie realizacji rozprawy
wskazuja rowniez kilka problemow, ktére wymagaja doktadniejszej analizy wykraczajacej
poza zakres niniejszej rozprawy. W szczegdlnosci dotyczy to wystgpowania niewielkich
obszarow w diagramach fazowych, gdzie zachowanie si¢ stanu podstawowego jest wyraznie
r6zne od przebiegu linii krytycznych dla relatywnie bliskich innych warto$ci parametrow.



