Sind die Bits von morgen aus Kunststoff?

Von den faszinierenden Eigenschaften
magnetischer Molekiile

Jurgen Schnack

Fachbereich Physik - Universitat Osnabriick
http://obelix.physik.uni-osnabrueck.de/~schnack/

Probestudium Physik
Universitat Osnabrick Marz 2005




goooad? U Inhalt

Inhat

1. Kurze Einfihrung in den Magnetismus

2. Was sind magnetische Molektle?

3. Magnetische Molektle als Speicher?

4. Wie integriert man, wenn'’s eigentlich nicht geht?

5. Die Herren Ising und Metropolis

Jurgen Schnack, Sind die Bits von morgen aus Kunststoff? 1



oooaoaao? O Magnetismus |

Magnetismus |

o Magnetisches Gestein in Agypten, China und Eu-
ropa lange vor Christi Geburt bekannt.

e Gestein enthalt Magnetit, dieses kann wahrend ei-
nes Gewitters magnetisiert werden.

e 100 AD kannten die Chinesen schon einen
,Sudzeiger, Buch Uber die Herstellung des Kom-

pass von Shen Kua 1088.

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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Magnetismus Il

e Magnete muldten lange flr haarstraubende Sachen herhalten und wurden auch
gern zur Konstruktion des perpertuum mobile verwendet (Patente bis 1970).
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Magnetismus Il

e Objekte aus Permanentmagneten erfahren in
Magnetfeldern eine Kraft (Kompass, Elektro-
motor, ...).

e Neben Permanentmagneten gibt es auch soge-
nannte Diamagnete (die meisten anderen Stof-
fe).

e Sind die Felder (und ihre Gradienten) nur stark
genug, konnen sogar Diamagnete, z.B. leben-

de Frosche, im Magnetfeld schweben.
& HFVL ™
University of Nijmegen e M.V. Berry and A.K. Geim, Of flying frogs and

levitrons, Eur. J. Phys. 18 (1997) 307-313.
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Magnetismus IV

e Magnetismus als Wissenschaft begann um
1600.

e Entstehung der Idee eines magnetischen Fel-
des.

e William Gilbert, De Magnete (1600)

In follies and fables do philosophers of the vulgar
sort take delight; and with such like do they cram
readers a-hungered for things obtruse, and every
ignorant gaper for nonsense. But when the nature
of the lodestone shall have been by our labours
and experiments tested, then will the hidden and
recondite but real causes of this great effect be
brought forward, proven, demonstrated ...

... and the foundations of a grand magnetic science being laid will appear anew, so
that high intellect may no more be deluded by vain opinions.
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Magnetismus V

e Elektromagnetische Revolution im 19. Jahrhun-
dert.

e Hans-Christian Oersted, 1820: Ablenkung einer
Magnetnadel in der Nahe eines stromdurchflos-
senen Leiters.

e Poisson, Fresnel, Fourier, Laplace, Biot, Savart,
Arago, Ampere, ...

e Michael Faraday: Magnetfeld und Feldlinien.
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Magnetismus VI

e Maxwell-Gleichungen:

s D=r
o D __
2..B=0
(,%XE—H}?:O
2 xH=7+D

Magnetismus VI

Ten thousand years from now, there can be little doubt that the most significant
event of the 19th century will be judged as Maxwell’s discovery of the laws of

electrodynamics.

Richard Feynman
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Magnetismus VII

V / r e Modernes Bild vom Magnetismus:
-

o Kreisstrome, z.B. Elektronen im Atom, haben
magnetisches Moment.

e Der Spin (Eigendrehimpuls) ist ebenfalls mit ei-

V y—of—‘ nem magnetischen Moment verbunden.
- =

e Magnetische Momente wechselwirken mit Ma-
gnetfeldern wie die Kompassnadel mit dem
Erdmagnetfeld.

Prof. Christian Schroder
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Magnetismus VIII

IR

| | |
A

4 J<0
Y Y

o Heisenberg-Modell: H = —J) _, .. 3(i) - 3(j)

e Paramagnet: einzelnes Moment, das sich im Feld ausrichten kann.
e Ferromagnet: gleichgerichtete Momente, J > 0.
e Antiferromagnet. moglichst entgegengesetzt gerichtete Momente, J < 0.

e Diamagnet: Material hat kein permanentes Moment, dieses kann aber durch ein
aul3eres Magnetfeld hervorgerufen werden.
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Magnetische Molekiile |

e Makromolekile (Polyoxometallate etc.): beste-
hen aus Bestandteilen wie Wasserstoff (H), Koh-
lenstoff (C), Sauerstoff (O), diamagnetischen lo-
nen (z.B. Mo) sowie aus paramagnetischen lo-
nen wie Eisen (Fe), Chrom (Cr), Kupper (Cu), Ni-
ckel (N1), Vanadium (V) oder Manganese (Mn);

e Reine organische magnetische Molekdile: hier
tragen freie Radikale das magnetische Moment;

e MoOgliche Quantenzahlen der einzelnen Spins:
1/2 <5< 7/2;

e Intermolekulare Wechselwirkung relativ

schwach, deshalb mif3t man auch am Kiris-
tall oder Pulver praktisch die Eigenschaften des

einzelnen Molekiils.
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Magnetische Molekule I

Magnetische Molekiile Il

Dimere (Fes), Tetraeder (Cry), Wirfel (Cry);

Ringe, insbesondere Eisenringe (Feg, Fes, Feqg,

)

Komplexe Strukturen (Mn;3) — erstes magneti-
sches Molekul (1980);

,Fuldballe*, genauer Ikosidodekaeder (Fesg) und
andere Makromolekdle;

Ketten und Netze von gekoppelten magnetischen
Molekilen, z.B. eine Kupferdreieckskette:

J. Schnack, H. Nojiri, P. Kogerler, G. J. T. Cooper, L. Cronin, Phys. Rev.
B 70, 174420 (2004)
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Magnetische Molekile Il
{Mo~;Fesq} — unser Liebling

I

25nmmj| -

e Ein wahrhaft gigantisches Molekdl; e Klassischer Grundzustand von {MozsFeso}: al-

e Struktur: Fe - gelb, Mo - blau, le Spins in einer Ebene mit einem relativen Win-
O - rot: kel von 120° zwischen Nachbarspins (2);

e Antiferromagnetische Wechselwirkung e Quantenmechanisch eine echte Herausforde-

(iber O-Mo-O-Briicken (1). rung, also genau das richtige fir unsere Dipo-

manden und Doktoranden.

(1) A. Mdller et al., Chem. Phys. Chem. 2, 517 (2001) , (2) M. Axenovich and M. Luban, Phys. Rev. B 63, 100407
(2001)
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Magnetische Molekdle IV
Was ist hier so spannend?

e Grundlegende physikalsiche Fragestellungen
konnen untersucht werden.

o Ubergang von wenigen Spins zu vielen Spins;

e Ubergang von dominant quantenmechanischem
Verhalten zu quasi klassischem Verhalten;

e Praktischer Aspekt: leicht herzustellen;

e Spekulative Anwendungen: magnetische Spei-

chertechnik, Einsatz in biologischen Systemen,
Crg Lichtinduzierte Nanoschalter, Displays, Quanten-
computer, ...
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Speicher |

e 1898 flhrte der 29-jahrige danische Telefon-
Ingenieur Valdemar Poulsen die erste magne-

tische Aufnahme vor. Aufnahmemedium war
Stahldraht.

e In den 30ern folgten Magnetbander, spater
Festplatten.

e Heute passen mehrere Hundert GByte auf ein
Quadratinch.

e Problem: Information wird in magnetischen Kornern gespeichert, die kaum noch
kleiner zu machen sind.

e Idee: Magnetische Molekiile konnten als Bits verwendet werden. Jedes Molekiil
ein Bit! Theoretische Speicherdichte 40 Thbits pro Quadratinch.
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Speicher Il

e Einzelmolekulmagnete (SMM): magnetische Mo-
lekle mit gro3em gemeinsamen magnetischen Mo-
ment, d.h., das ganze Molekul verhalt sich wie eine
Kompassnadel;

e Beispiel S = 10 bei Mny5;

e Magnetische Energie eines solchen Molektls durch
Anisotropiebarriere bestimmt:

100 h - -

e Wenn unser Molekilkompass nach ,links* ausge-
richtet ist, bleibt er dort, weil Energie notig ware, um
In die entgegengesetzte Richtung umzuklappen.

Energy/a.u.

.....................

-10-8 6 4 -2 0 2 4 6 8 10

m,
s
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Speicher Il

e Bisher war alles so schon klar, aber
jetzt schlagt uns die Quantenmechanik —
der Tunneleffekt — ein Schnippchen!

e Eine klassische Kompassnadel ohne ausrei-
chend Energie kann die Anisotropiebarriere
nicht tberwinden.

e I Lo 13 1 g

Energy/a.u.

Eine quantenmechanische Kompassnadel
kann nach einer gewissen Zeit auf einmal
In die Gegenrichtung zeigen, auch wenn die

: Zero-feo Energie zur Uberwindung der Anisotropiebar-
T riere nicht zur Verfiigung steht.

1 1 1 1 I 1 |
[

e Information auf der Festplatte zerfallt mit der
Zeit! Hier setzt die aktuelle Forschung an.

http://www.people.man.ac.uk/~mbdssrew/winpeny_intro3.html
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Jetzt kommen zwel Techniken,
die wir Theoretiker gern

verwenden.

Tech

niken
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Wie integriert man, wenn’s eigentlich nicht geht?

e Durch Auszahlen (Archimedes) — zu lang-
hl e sam!

/J\\ﬂ) e Durch Auswiirfeln (Monte Carlo) — prima!

A e Wirfel = Computerprogramm

L
a b X

Wir schreiben ein Computerprogramm, das zufallig NV, Punkte in das Rechteck der
Flache A, wirft. Davon landen NV in der Flache, die wir berechnen wollen. Dann gilt

N
A~ — A .
Ngg
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Kann man 7 auswdurfeln?

e Funktion y = +/1 — x2 beschreibt Viertelkreis
Im 1. Quadranten.

e Flache A =rr?/4 mitr = 1.

e Waurfel zufallige Punkte in das Quadrat, das den
Viertelkreis umschreibt.

|
1 X

Wieder sei N die Anzahl der Punkte, die in der gesuchten Flache A ladet. Die
Gesamtzahl sei N,. Die Flache des Quadrats ist A, = 1. Dann erhalten wir

N
T ~ 4 —.

Ny
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Die Herren Ising und Metropolis |

e Einfaches Modell des Feromagnetismus.

e In einem Magneten konnen die ,Magnetnadeln®
nur nach oben oder nach unten zeigen.

e Die Wechselwirkung zwischen nachsten Nach-
barn bevorzugt Gleichrichtung.

e Eindimensionales Modell: analytisch gelost, kein
Phasenlbergang.

R v v o Zweidimensionales Modell: analytisch geldst,

Vo Phasenubergang.
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Die Herren Ising und Metropolis |

e Wie verhalt sich der Ising-Ferromagnet als Funkti-
on der Temperatur?

e Bel kleinen Temperaturen sollte er magnetisch
sein, d.h., die Mehrheit der Magnetnadeln sollte in
dieselbe Richtung schauen.

e Bei grol3en Temperaturen sollte er unmagnetisch
sein, d.h., die Magnetnadeln zeigen statistisch
gleichverteilt nach oben und unten.

e Ubergang ist ein Phaseniibergang bei einer be-
stimmten Temperatur T..

e Simulation mit Hilfe des Metropolis-Algorithmus
(eine besonders clevere Monte-Carlo-Integration).
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Nutzliche Links

e http://www.tcd.ie/Physics/Schools/what/materials/magnetism

e http://www.phy.syr.edu/courses/ijmp_c/Ising.html

e http://www.physik.tu-dresden.de/itp/members/kobe/isingphbl/

e http://bartok.ucsc.edu/peter/javal/ising/ising.html

e http://obelix.physik.uni-osnabrueck.de/~schnack/

e http://ti.fh-bielefeld.de/ti/vorlesung/swe/schroeder/index.htm
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Wir sind ein Team

Wir sind ein Team

K. Barwinkel, H.-J. Schmidt, M. Allalen, M. Bruger, D. Mentrup, M. Exler, P. Hage,
F. Hesmer, F. Ouchni, P. Shechelokovskyy (Uni Osnabriick);

M. Luban, R. Modler, P. Kogerler, D. Vaknin, ... (Ames Lab, lowa, USA);

Chr. Schroder (FH Bielefeld & Ames Lab, lowa, USA);

H. Nojiri (Tohoku University, Japan);

R.E.P. Winpenny (Man U); L. Cronin (University of Glasgow)

J. Richter, J. Schulenburg (Uni Magdeburg);

S. Blugel (FZ Jdlich); A. Honecker (Uni Braunschweig).

E. Rentschler (Uni Mainz);
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