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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Darüber werde ich heute nicht sprechen.

Darüber werde ich heute
nicht sprechen.
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Fermionische Molekulardynamik

Darüber rede ich heute nicht I
Struktur und Dynamik fermionischer Vielteilchensysteme

• Zeitabhängiges Variationsprinzip (1): 0 = δ
∫ t2

t1
dt 〈Q(t) | i d

dt −H∼ |Q(t) 〉 .

• Fermionische Molekulardynamik (FMD) zur Beschreibung nichtrelativistischer
Kern-Kern-Stöße (2).

• Approximative Zeitentwicklung auch für andere Quantensysteme ableitbar,
siehe z.B. Saalmann/Schmidt (3) zu Stößen atomarer Cluster.

(1) P. Kramer, M. Saraceno, Lecture Notes in Physics 140, Springer, Berlin (1981)
(2) H. Feldmeier, J. Schnack, Rev. Mod. Phys. 72 (2000) 655–688
(3) U. Saalmann, R. Schmidt, Phys. Rev. Lett. 80 (1998) 3213–3216
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Ideale Quantengase in Fallen

Darüber rede ich heute nicht II
Ideale Quantengase in magnetischen Fallen
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• Wenn Z1(β) = −Z1(−β), dann

ZB
N(β) = (−1)NZF

N(−β) , EB
N(β) = −EF

N(−β) , CB
N(β) = CF

N(−β)

• Fermion-Boson-Symmetrie in harm. Oszillatoren ungerader Raumdimension

H.-J. Schmidt, J. Schnack, Physica A 265, 584 (1999)
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Varus-Schlacht

Darüber rede ich heute nicht III
Varus-Schlacht

Wo die Varus-Schlacht stattgefunden hat,
kann nach dem Vortrag per Armdrücken entschieden werden.

(Es sind genügend Osnabrücker da.)
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Zum Thema

Zum Thema
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Vorwort zum Magnetismus I

Vorwort zum Magnetismus I

• Magnetisches Gestein in Ägypten, China und Eu-
ropa lange vor Christi Geburt bekannt.

• 100 nach Christus kannten die Chinesen schon
einen

”
Südzeiger“.

• Magneten wurden obskure Eigenschaften zuge-
schrieben; bis zur Entwicklung der Quantenme-
chanik waren magnetische Materialien praktisch
unverstanden.

Placed on the pillow of a guilty wife, it would make her confess her iniquities as she
slept. It could be used for the treatment of many ailments, and as a contraceptive.
There were curious beliefs that its effects could be countered by garlic or onions. It
was said that sailors should be forbidden to eat these vegetables, in case their
breath should demagnetise the needles.

http://www.tcd.ie/Physics/Schools/what/materials/magnetism
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Vorwort zum Magnetismus II

Vorwort zum Magnetismus II

• Magnete mußten lange für haarsträubende Sachen herhalten und wurden auch
gern zur Konstruktion des perpertuum mobile verwendet (Patente bis 1970),
vgl. auch Jim Knopf und die Wilde 13.

Jürgen Schnack, Magnetische Moleküle, frustrierte Spingitter und lochdotierte Kuprate 8/47



➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Magnetische Moleküle I

Magnetische Moleküle I

Mn12

• Anorganische, organische oder metall-
organische Verbindungen, z.B. Polyoxome-
tallate. Magnetische Momente durch Radikale
oder paramagnetische Ionen wie Eisen (Fe),
Chrom (Cr), Kupfer (Cu), Nickel (Ni), Vanadium
(V), Mangan (Mn), oder Seltene Erden.

• Spin der Einzelionen: 1/2 ≤ s ≤ 7/2;

• Intermolekulare Wechselwirkungen sind klein,
deshalb spiegeln Messungen am Kristall oder
Pulver die thermischen Eigenschaften einzelner
Moleküle wieder.

Sehr gute Einführung in das Thema: Magnetism goes Nano, Ed. Stefan Blügel, Thomas Brückel, and Claus M.
Schneider, FZ Jülich, Institute of Solid State Research, Lecture Notes 36 Jülich 2005
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Magnetische Moleküle II

Magnetische Moleküle II

• Dimere (Fe2), Tetraeder (Cr4), Würfel (Cr8);

• Ringe, insbesondere Eisenringe (Fe6, Fe10, . . . );

• Komplexe Strukturen wie Mn12 –
”
Drosophila” des

molekularen Magnetismus;

•
”
Fußbälle”, d.h. Ikosidodekaeder wie Fe30 & V30 und

viele weitere Makromoleküle;

• Ketten und planare Strukturen aus vernetzten mole-
kularen Einheiten, z.B. Cu3-Spinröhre:
J. Schnack, H. Nojiri, P. Kögerler, G. J. T. Cooper, L. Cronin, Phys. Rev. B
70, 174420 (2004)
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Magnetische Moleküle III

Magnetische Moleküle III

• Single Molecule Magnets (SMM): magnetische Mo-
leküle mit großem Grundzustandsspin sowie Anisotro-
pie: z.B. S = 10 für Mn12 oder Fe8;

• Approximativer Einzelspin-Hamiltonian durch
Anisotropie dominiert:

H∼ = −DS∼
2
z + H∼

′,
[
S∼z,H∼

′
]
6= 0

• Einzelne Moleküle zeigen metastabile Magnetisierung,
Hysterese, Magnetisierungstunneln aus dem −DS∼

2
z–

Grundzustand sowie thermisch oder durch Phononen
aktiviert;

• Aktuelle Forschungsbemühungen: Stabilität der
Magnetisierung verbessern, auf Oberflächen oder in

”
break junctions” untersuchen. ⇒ AG Glaser, UBI
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Hamiltonian und Methoden

Hamiltonian und Methoden
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Magnetische Wechselwirkungen

Magnetische Wechselwirkungen

J<0

J>0

• Heisenberg-Modell: H∼ = −J
∑

<i,j>~s∼(i) ·~s∼(j)

• Ferromagnet: möglichst gleichgerichtete Momente, J > 0.

• Antiferromagnet: möglichst entgegengesetzt gerichtete Momente, J < 0.

• Interessante Korrelationen sind die, die nicht so trivial aussehen wie in der
Abbildung!
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Modell-Hamiltonian

Modell-Hamiltonian

H∼ =
∑
i,j

~s∼(i) · Jij ·~s∼(j) +
∑
i,j

~Dij ·
[
~s∼(i)×~s∼(j)

]
+ µB B

N∑
i

gi s∼z(i)

Austausch/Anisotropie Dzyaloshinskii-Moriya Zeeman

Für viele Substanzen sind die anisotropen Terme vernachlässigbar, dann . . .

H∼ = −
∑
i,j

Jij~s∼(i) ·~s∼(j) + g µB B
N∑
i

s∼z(i)

Heisenberg Zeeman

Im folgenden wird lediglich der Heisenberg-Hamiltonoperator mit isotroper
antiferromagnetischer Wechselwirkung (J < 0) zusammen mit dem Zeeman-Term
verwendet.
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Meine Methoden

Meine Methoden

• Analytische oder numerisch exakte und vollständige Diagonalisierung des
Hamiltonoperators: Methode der Wahl, das thermodynamische Verhalten kann
vollständig modelliert werden;

• Lanczos-Diagonalisierung: einige tiefliegende Eigenzustände in orthogonalen
Unterräumen können berechnet werden;

• Dichtematrixrenormierungsgruppentechnik (DMRG): ergibt oft nur einen
Zielzustand für den avisierten Unterraum;

• Approximative Hamiltonoperatoren: ermöglichen gutes Verständnis für
bestimmte Systeme;

• Spinkohärente Zustände: haben bisher keine echten Verbesserungen im
Vergleich zu rein klassischer Spindynamik erbracht.

J. Schnack, Molecular Magnetism, in Lecture Notes in Physics 645, Springer, Berlin, Heidelberg (2004) 155-194
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Allgemeingültige Ergebnisse

Allgemeingültige Ergebnisse

zu unfrustrierten und frustrierten
Spinsystemen
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Definition von Frustration

Definition von Frustration

A

B

A

B A

B

A

B A

B

A

B A

B

A

B

• Anschauliche Definition: Ein antiferromagnetisches
Spinsystem ist frustriert, wenn im Grundzustand des
entsprechenden klassischen Systems benachbarte
Spins nicht antiparallel ausgerichtet sind.

• Mathematische Definition: Ein Spinsystem, das
nicht bipartit ist, ist frustriert. Ein bipartites Spin-
system kann in zwei Untergitter A und B zer-
legt werden, wobei für die Wechselwirkungen gilt:
J(xA, yB) ≤ g2 , J(xA, yA) ≥ g2 , J(xB, yB) ≥ g2,
vgl. (1,2).

(1) E.H. Lieb, T.D. Schultz, and D.C. Mattis, Ann. Phys. (N.Y.) 16, 407 (1961)
(2) E.H. Lieb and D.C. Mattis, J. Math. Phys. 3, 749 (1962)
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➠ ➡➡ ➠ ❐ ? ✖ Rotationsbänder in Antiferromagneten I

Rotationsb änder in Antiferromagneten I

φ

B

B

B

A A

A

• Minimale Energien Emin(S) bilden oft ein Rotationsband: Landé-Regel (1,2,3);

• Für bipartite Systeme: H∼
eff = −2 Jeff

~S∼A ·~S∼B, gitterunabhängig;

• Grundzustandsanregung zum 1. Triplett – Rotation des Néel-Vektors,
zum zweiten Band (E-Band) – Spinwellen (4).

(1) A. Caneschi et al., Chem. Eur. J. 2, 1379 (1996), G. L. Abbati et al., Inorg. Chim. Acta 297, 291 (2000)
(2) J. Schnack and M. Luban, Phys. Rev. B 63, 014418 (2001)
(3) O. Waldmann, Phys. Rev. B 65, 024424 (2002)
(4) P.W. Anderson, Phys. Rev. B 86, 694 (1952), O. Waldmann et al., Phys. Rev. Lett. 91, 237202 (2003).
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