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Lernziele
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Dipol-Dipol WW als Erklarung (?)

fy - py = 3(py T)(p; - T)

Ead = po 3

Abb. 12.11: Zur dipo-
laren Wechselwirkung
zwischen zwei magne-
tischen Momenten.

Edd~0.1meV

ET_300K~25meV

schwache Dipol-Dipol-Wechsel-
wirkung (~ 1 K) kann nicht die
gemessenen hohen Ordnungs-
temperaturen erkléiren

=» Austauschwechselwirkung
dominiert
(Heisenberg, Dirac: 1926)
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Ferromagnetismus
Material T¢ (K)
Fe 1044
Co 1360
Ni 629
Gd 289
Dy 85
EuO 69.4
CrO; 396
MnAs 630



Bindungen im Festkorper

Bindungsarten: ionisch, VdW, kovalent und metallisch (u.a.)

« lonische und VdW gehen von an Atomen lokalisierten el. aus

« Kovalente und metallische Bindungen erlaub Bewegung und Austausch
bzw. das Teilen von Elektronen

Bspw. H2 oder O2 Molekdl



Das H2 Molekiil als Grundidee fur Austausch-WWwW

LCAO Ansatz

W(r,R) = capa(ra) + cgpp(rg)

Summe von Atomorbitalen
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Das H2 Molekiil als Grundidee fur Austausch-WWwW

LCAO Ansatz

W(r,R) = capa(ra) + cepp(rs)
Summe von Atomorbitalen
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Haq = Hgpg = f ﬁb; ﬁt;bﬂ d’r= f qb}; E(pﬂ d’r  Spiegelt eine Aufenthaltsw’keit wieder (“Coulombterm”)

Hap = Hpa = f ﬁb; Hop d’r = f ¢EH¢A d’r  Uberlagerung/Inteferenz zweier Orbitale (“Austauschterm”)
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Das H,* Molekul als Grundidee fur Austausch-WW

LCAO Ansatz

W(r,R) = capa(ra) + cgpp(rg)

Summe von Atomorbitalen
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Das H, Molekdl als Erweiterung - Molekuilorbitalnaherung

Molekiilorbitalndaherung:

VoL (patgs) ——  W(rn) = V() ¥(n)

Produkt von MolekUlorbitalen

Pauli-Prinzip fordert fiir Fermionen eine Wellenfunktion, die antisymmetrisch ist:

1

T(rl’rz’sl’sz) = Ts(rl) ’ TS(TZ) " Xasym Xasym = E [G'+(l'1)0'_(1'2) — a+(r2)cr_(r1)]
o (r1)o"(ry)
Y(ri,12,81,82) = PO(r1) - Y4(r2) - Xsym Yoym =1 5 [07 (1)o7 (r2) + 07 (r2)0™ (r1)]

o0 (r;)o (ry)



Das H, Molekdl als Erweiterung - Molekuilorbitalnaherung

Molekiilorbitalndaherung:
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AB
Produkt von Molekilorbitalen
A

Berlcksichtigt auch den Fall, wo beide Elektronen in der Nahe eines Atoms sind.
-> Unwahrscheinlich wegen Coulomb-WW

— Valenzbindungsnaherung oder Heitler-London-Ansatz




Das H, Molekdil als Erweiterung - Valenzbindungsnaherung
oder Heitler-London-Ansatz

Heitler-London-Ansatz:

Vi =c1¢0a(ry) - ¢p(r2)
V) =caPa(rz) - ¢p(r)

Produkte von Atomorbitalen
(keine Mischterme mit beiden Elektronen an einem Atom)

> P =, 1, = [Qbﬁ(rl) - Pp(r2) = Pa(r2) 'Gbﬁ(fl)]

V + A Singulett, S =0 Triplett, S = 1
E ’ R - ZE] § +
(R) 1+52%, S i
Oa  / N On  / N
V-A
E“(R) = 2E;s + —— —— g
1 -84z L ;

* Heitler-London Ansatz vernachldssigt gleichzeitige Anwesenheit beider Elektronen an einem Kern
» Enthdlt deshalb keinen ionischen Bindungsanteil = reine Valenzbindung



Das H, Molekdil als Erweiterung - Valenzbindungsnaherung
oder Heitler-London-Ansatz

Heitler-London-Ansatz:

Vi =c1¢0a(ry) - ¢p(r2)
V) =caPa(rz) - ¢p(r)

Produkte von Atomorbitalen
(keine Mischterme mit beiden Elektronen an einem Atom)

> P =, 1, = [Qbﬁ(rl) - Pp(r2) = Pa(r2) 'Gbﬁ(fl)]

Es R) = 2E V+A — Vorzeichen der Austauschkonstante bestimmt relative Spin-Stellung
(R) =2E;; + 1+ S2
AB Ja>0 = E*<E?® ferromagnetische Kopplung (antisymmetrische Ortsfunktion = symmetrische Spin-Funktion)
V _ A Ja<0 = E°<E“ antiferromagnetische Kopplung (symmetrische Ortsfunktion > antisymmetrische Spin-Funktion)
i
E%(R) = 2B, + — =
1 — EEIB Vorzeichen hangt von V(ry, 1p) ab: enthélt El.-El.-WW (repulsiv) und WW der Elektronen mit den lonen (attraktiv)

* Heitler-London Ansatz vernachldssigt gleichzeitige Anwesenheit beider Elektronen an einem Kern
» Enthdlt deshalb keinen ionischen Bindungsanteil = reine Valenzbindung



Austausch-Wechselwirkung

* Energiekurve E°(R) und Elektronendichte fiir Wasserstoff-Molekiil

R=0.05nm R=0.08 nm R=0.1nm
Coulomb
Integral
Exchange

Integral

R=0.15nm | ‘ | R=0.25nm
. O O Overlap
2 Integral

V=[/-d3"| d’ry 3 (r1)¢5(r2) Hy ¢a(r))¢p(rz)
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Austausch-Wechselwirkung

Frage: Was ist die GroRe und physikalische Ursache der Austausch-WW zwischen lokalisierten
Elektronen?

Gesamtwellenfunktion der beiden Elektronen muss antisymmetrisch sein
* Symmetrische Spin-Funktion: Spin-Triplett, parallel Spin-Stellung

=» antisymmetrische Ortsfunktion (Elektronen kénnen wegen Pauli-Verbot nicht gleichzeitig auf demselben
Gitterplatz sein)

* Antisymmetrische Spin-Funktion: Spin-Singulett, antiparallele Spin-Stellung

=» symmetrische Ortsfunktion (Elektronen kdnnen sich auf beide Gitterplitze verteilen (delokalisieren) ohne Pauli-
Verbot zu verletzen = Erniedrigung der kinetischen Energie durch Delokalisierung ~ fi2/2mAx:2)

= Minimierung der Coulomb-Energie bestimmt Spin-Stellung

Austauschwechselwirkung:

= Minimierung der Coulomb-Energie unter Beriicksichtigung des Pauli-Prinzips
und der Heisenbergschen Unscharferelation




Kooperativer Magnetismus

* Kooperativer Magnetismus
- Wechselwirkung zwischen magnetischen Momenten flhrt zu Ordnungsstrukturen

- entscheidende WW: (i) quantenmechanische Austausch-WW (Heisenberg, Dirac: 1926)
= Minimierung der Coulomb-WW unter Beriicksichtigung von Pauli-Prinzip

(ii) Dipol-Dipol-WW ist von GréRenordnung 0.1 meV (~ 1K) = spielt meist keine Rolle

* Austauschwechselwirkung zwischen lokalisierten magnetischen Momenten

i.  Heisenberg-Modell.

Wechselwirkung kann durch effektiven Hamilton- .
» > 0:f tische K |
Operator beschrieben, der nur auf Spin-Funktion Hy=— E Ja (Z”) S; - Ja erromagnetische Roppiing

wirkt und richtige Energieabsenkung liefert (nur h J Ja < 0: antiferromagnetische Kopplung

=L
Paar-Wechselwirkungen) JFLL=]
th.IS‘t Summation _uber 7z nachste Nachbarn mit Ta WW von i-tern Moment mit seinen 2
gleichem r;; ausreichend: HA,:‘ — _ﬁ Z S, - Sj bt Nachbarn

Jj=1

15



Kooperativer Magnetismus - Ausblick

* Austauschwechselwirkung zwischen lokalisierten magnetischen Momenten ’\" (AN "\" /
a«ﬂnﬂ ’@f’ ’@f’ '@f’
ANV A Y,

Austausch-Wechselwirkungsarten:

(a) direkte Austausch-WW b) |-
(b) Superaustausch “ “ “ ~
(c) Doppelaustausch 4 _ ‘o T

(d) RKKY-Wechselwirkung ©

v
D - (D

* Dzyaloshinskii-Moriya Wechselwirkung Ma* 0% Mn® Mn® OF Mo

- es gibt Spin-Spin-Wechselwirkungen, die von héherer Ordnung sind oder eine kompliziertere Form haben
- Beispiel: Dzyaloshinskii-Moriya Wechselwirkung - tritt nur bei gebrochener Inversionssymmetrie auf, Ursache ist Spin-Bahn-WW

Hpm = Djj - (S,- X S]-) resultiert in Verkippung von Spins aus kollinearer Anordnung




Ende hier




	Slide 1: Moderne Experimentalphysik III Experimentelle Festkörperphysik
	Slide 2: Lernziele
	Slide 3: Curie Pendel
	Slide 4: Dipol-Dipol WW als Erklärung (?)
	Slide 5: Bindungen im Festkörper
	Slide 6: Das H2 Molekül als Grundidee für Austausch-WW
	Slide 7: Das H2 Molekül als Grundidee für Austausch-WW
	Slide 8: Das H2+ Molekül als Grundidee für Austausch-WW
	Slide 9: Das H2 Molekül als Erweiterung - Molekülorbitalnäherung
	Slide 10: Das H2 Molekül als Erweiterung - Molekülorbitalnäherung
	Slide 11: Das H2 Molekül als Erweiterung - Valenzbindungsnäherung oder Heitler-London-Ansatz
	Slide 12: Das H2 Molekül als Erweiterung - Valenzbindungsnäherung oder Heitler-London-Ansatz
	Slide 13: Austausch-Wechselwirkung
	Slide 14: Austausch-Wechselwirkung
	Slide 15: Kooperativer Magnetismus
	Slide 16: Kooperativer Magnetismus - Ausblick
	Slide 17: Ende hier

