
KÖZPONTI  F I ZI KAI  KUTATÓ I N T É Z E T

SZILÁRDTEST-

FIZIKAI

KÖZLEMÉNYEK

I I I . k ö t e t  1970 - 1973





Sz i l á r d t e s t f  szika i

k öz l emé n y e k

I I !

MTA KFKI KönyvtárI l i n
4 7 . 9 8 9

Budapest  
1974



leítófL vd- H f  . i q : .  c  ít. ^  

S u d a p e s t ,  r B S T - é v ---------X ---------- J i ó J á U k l

i  y - ö /

#



T A R T A L O M J E G Y Z É K

SÚLYOM JENŐ: Mágneses szerkezetek és fázisátalakulások 
vizsgálata a másodrendű fázisátalakulások Landau elmé
lete alapján ..........................................

Magy. Fiz. F., 1J3, 523 /1970/

MENYHÄRD NŐRA: Erős csatolású és anizotrop szupravezetők 
mikroszkopikus elmélete a kritikus hőmérséklet közelében,
mágneses tér jelenlétében ..........................................  51

Magy. Fiz. F., 19, 105 /1970/

PARDAVINÉ HORVÁTH MÄRTA: Nagy nyomások és hatásuk egyes
anyagok mágneses tulajdonságaira .......................

Magy. Fiz. F., 19, 343 /1971/

LÁZÁR KÁROLY, PARDAVINÉ HORVÁTH MÁRTA és VÉRTES ATTILA: 
A binukleáris IFe.(OH), (H„0)a |4+-ion mágneses tulajdon-
sagairól .................................................

Magy. Kém. F., ^8' ^47 /1972/

SERFŐZÖ GUSZTÁV, VÁRHEGYI GYŐZŐ, TOMPA KÁLMÁN: Timföld
hidrátok vizsgálata magmágneses rezonancia módszerrel . 

Fémkohászat 105, 177 /1972/

SIKLÓS TIVADAR: Az anharmonikus kristályok self-
consistens elmélete. I. ......................

Magy. Fiz. F., 20, 485 /1972/

SIKLÓS TIVADAR: Az anharmonikus kristályok self-
consistens elmélete. II.....................................

Magy. Fiz. F., 20, 527 /1972/

TOMPA KÁLMÁN: Szennyezés körüli töltéssürüség oszcilláció 
aszimptotikus viselkedése réz alapú híg ötvözetekben. . . 

Magy. Fiz. F., 20, 1 /1972/

BATA L A J O S :  F o l y a d é k k r i s t á l y o k
K F K I ,  1 9 7 3

300



Í * T ,«tnfi p - r ,  n ....... A
E Z O T  \  r . i k ö / i

leitárt H ) Í S K H i . c U ^  

S u d a p e s f ,  1

i y - ö /

a r « , , _____ x _______ f e s - S Q s n



T A R T A L O M J E G Y Z É K

SÓLYOM JEN5: Mágneses szerkezetek és fázisátalakulások 
vizsgálata a másodrendű fázisátalakulások Landau elmé
lete alapján ..........................................

Magy. Fiz. F., 1J3, 523 /1970/

MENYHÁRD NÓRA: Erős csatolású és anizotrop szupravezetők 
mikroszkopikus elmélete a kritikus hőmérséklet közelében,
mágneses tér jelenlétében........................................ • 51

Magy. Fiz. F., 19» 105 /1970/

PARDAVINÉ HORVÁTH MÁRTA: Nagy nyomások és hatásuk egyes
anyagok mágneses tulajdonságaira ......................

Magy. Fiz. F.,_19., 343 / 1971 /

LÁZÁR KÁROLY, PARDAVINÉ HORVÁTH MÁRTA és VÉRTES ATTILA:
A binukleáris IFe.(OH).(H,0)n |4+-ion mágneses tulajdon-• * I l  c osagairol .................................................

Magy. Kém. F., /1972/

SERFÖZÖ GUSZTÁV, VÁRHEGYI GYÖZÖ, TOMPA KÁLMÁN: Timföld
hidrátok vizsgálata magmágneses rezonancia módszerrel . 

Fémkohászat 105, 177 /19 72/

SIKLÓS TIVADAR: Az anharmonikus kristályok self-
consistens elmélete. I. ......................

Magy. Fiz. F., 20, 485 /1972/

SIKLÓS TIVADAR: Az anharmonikus kristályok self-
consistens elmélete, II..........................

Magy. Fiz. F., 20, 527 /1972/

TOMPA KÁLMÁN: Szennyezés körüli töltéssürüség oszcilláció 
aszimptotikus viselkedése réz alapú hig ötvözetekben. . . 

Magy. Fiz. F., 20, 1 /1972/

BATA L A J O S :  F o l y a d é k k r i s t á l y o k
K F K I ,  1 9 7 3

300



-  I X  -

BAKOS OTTÓ, EÖRDÖGH IMRE: Memóriahuzal on-line
vizsgáló berendezés ............................. . . . . . . . . . .  411

"A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. 
nemzetközi konferencián elhangzott előadás 
anyaga, Budapest, 1973. szept. 25-28

BAKOS OTTÓ, HERING JENŐ: Memóriahúzal automatikus
kiértékelő és osztályozó rendszere ..................................  418

" A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. 
nemzetközi konferencián elhangzott előadás 
anyaga, Budapest, 1973. szept. 25-28

BALOGH JÁNOS, FARKAS LÁSZLÓ, KŐSA SOMOGYI ISTVÁN:
Hengeres lágy mágneses permalloy vékonyfilm elektro
litikus utón történő leválasztása ..........................   424

" A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. 
nemzetközi konferencián elhangzott előadás 
anyaga, Budapest, 1973. szept. 25-28

EÖRDÖGH IMRE, HORVÁTH PÉTER, NAGY IMRE, TÓTH FERENC:
Memóriahuzal digit- és szóáramkarakterisztika, kap
csolási idő és élettartam vizsgáló berendezés ......................  437

"A szllárdtestkutatás korszerű berendezései" c. 
nemzetközi konferencián elhangzott előadás 
anyaga, Budapest, 1973. szept. 25-28

HORVÁTH PÉTER, EÖRDÖGH IMRE, TÓTH FERENC: Memória
huzal paraméter vizsgáló berendezés /Belson-test/ ...............  450

"A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. 
nemzetközi konferencián elhangzott előadás 
anyaga, Budapest, 1973. szept. 25-28

TÓTH FERENC, PAITZ JÓZSEF: Huzalmemória előállítása és
v i z s g á l a t a ..................................................... .. O

"A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. 
nemzetközi konferencián elhangzott előadás 
anyaga, Budapest, 1973. szept. 25-28



MAGYAR F I Z I K A I  F O L Y Ó I R A T  X V I I I / 6 . 1 9 7 0 .

MÁGNESES SZERKEZETEK ÉS FÁZISÁTALAKULÁSOK 
VIZSGÁLATA A MÁSODRENDŰ FÁZISÁTALAKULÁSOK 

LANDAU ELMÉLETE ALAPJÁN*
SÓLYOM JENŐ

MTA Központi Fizikai Kutató Intézet 
Szilárdlestfizikai Főosztály, Budapest

Tartalom

Bevezetés.......................................................................................................................................................  523
I. Kristálytani alapfogalmak ...............................................................................................................  526

I. Tércsoportok és ábrázolásaik .................................................................................................... 526
a) l’on tcsopo rtok .......................................................................................................................... 526
h) Bravais-rács, kristályrendszerek............................................................................................. 527
<•) Kristályosztályok és (élcsoportok ......................................................................................  527
(I) Tércsoportok irreducibilis ábrázolásai................................................................................  528

II. A másodrendű fázisátalakulások Landau-elmélete....................................................................  530
1. Az első-és másodrendű fázisátalakulások jellemzése ..........................................................  530
2. A másodrendű fázisátalakulások Landau-féle termodinamikai elmélete .......................... 531
3. A szimmetria változása másodrendű fázisátalakulásnál ......................................................  533

III. A I.andau-elmélel alkalmazása mágneses szerkezetek m eghatározására...............................  538
1. Mangán alapú ötvözetek mágneses szerkezete.......................................................................  538

n) A ;• mangán antiferromágneses szerkezete..........................................................................  539
b) Mn.il’t és Mn;,lih mágneses szerkezete ..............................................................................  545
e) Mnl’t és Mill’d mágneses szerkezete ..................................................................................  550

2. FeGCj mágneses szerkezete ........................................................................................................  552
IV. Több lépéses mágneses fázisátalakulások......................................................................................  553

1. A több lépéses fázisátalakulások elm élete...............................................................................  553
2. A MnSO| lehetséges mágneses fázisátalakulásai.....................................................................  554

V. Kvázi-fázisátalakulás.......................................................................................................................... 557
1. A kvázi-fázisátalakulás foga lm a................................................................................................ 557
2. A vivianit szerkezete és fázisátalakulásai ...............................................................................  559

Összefoglalás. kövcikeztcicsek ..................................... ............................................................................  560
Krisztinél nyilvánítás ....................................................................................................................................  561
Irodalmii ....................................................................................................................................................... 561
Függelék ....................................................................................................................................................... 563

1. Bravais-rács típusok ..................................................................................................................... 563
2. A Koval.iev-feltétel b izonyítása.................................................................................................. 563
3. / “ ...</;') meghatározása ............................................................................................................ 564
4. A szimmetriaműveletek jelölése ................................................................................................ 565

Bevezetés

A szilárd anyagok niágnességének vizsgálatában az utóbbi időben Ucn 
lényeges helyet kapo tt  a mágneses szerkezetek és mágneses fázisátalakulások tanul
m ányozása. A klasszikus mágneses anyagok , a vas, kobalt,  nikkel és ezek ötvözetei 
ferromágnesesek, vagyis olyan anyagok , melyekben az egyes a tom ok  mágneses m om en
tumai paralcl beállásban egymás hatását erősítik. 1932-ben Név! [!] néhány átmeneti 
fém (króm  és m angán) és ötvözeteik szuszceptibilitásának hőmérséklet-függését annak

* Érkezett 1970. febr. 26. Kandidátusi disszertáció
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5 2 4 SÓLYOM 1.

a feltevésnek a segítségével magyarázta meg, hogy a kristályban két alrács van, 
melyeken belül az a tom ok  m om entum ai paralelen egy irányban állnak, a két alrá- 
cson viszont egym áshoz képest antiparalelen, és így kikompenzálják egymást. 
Néeltől függetlenül Landau [2] szimmetriamegfontolásokkal ju to t t  ilyen szerkezet 
feltételezésére. Ez a szerkezet kap ta  az antiferromágneses elnevezést. Az utóbbi 
két évtizedben intenzíven .megindult ku ta tás ,  e lsősorban a neutrondiffrakciós méré
sek, az egyszerű két-alrácsos antiferromágneses szerkezeténél bonyolultabb szerkezetek 
felfedezésére vezetett. A r itka földfémek esetén például nem kollineáris csavarszer
kezetet,  egyes spinelekben pedig háromszögszerkezetet is észleltek.

A kü lönböző  típusú mágneses szerkezetek megjelenése a mágneses m om entum ok 
között fellépő közvetlen vagy közvetett kö lcsönhatások következménye. A leg
lényegesebb ezek közt a direkt kicserélődés, a  Kramers-féle szuperkicserélődés, ill. 
a  vezetési elektronok által közvetített kicserélődési kölcsönhatás. A kicserélődési 
kö lcsönhatás  csak a m om entum ok  egymáshoz képesti viszonyát szabja meg, azt, 
hogy azok  paralelen vagy antiparalelen álljanak, esetleg bonyolultabb nem kolli
neáris szerkezetet,  pl. háromszögszerkezetet alkossanak. A mágneses m om en tum ok
nak a kristálytani tengelyekhez képesti elhelyezkedését a kicserélődési kö lcsönhatás
nál gyengébb an izotrópia erők, a spin-pálya kö lcsönhatás  határozza meg. A hőm ér
séklet változásával a kü lönböző  kölcsönhatások egymáshoz képesti erőssége változik, 
és ennek következtében az addig stabilis szerkezet instabilissá válhat és más mágneses 
m om entum  eloszlás jöhe t  létre. M agas hőmérsékleten a termikus energia m ár le
győzheti a spineket beállító kicserélődési kölcsönhatást, a spinek szabaddá válnak, 
és minden a tom on  időbeli á t lagban  a m om entum  zérus. Ezt a fázist nevezzük para- 
mágnescs fázisnak.

A kü lönböző  mágneses fázisok közötti á ta lakulásokat vizsgálva, ide értve ter
mészetesen a nem mágneses (paramágneses) mágneses á talakulást is, a követ
kező kérdéseket vethetjük fel:

1. milyen mágneses szerkezetek valósulhatnak meg és milyen mágneses fázis- 
á ta lakulások  já tszódhatnak  le egy kristályban,

2 . melyek azok a kölcsönhatások, amelyek a mágneses szerkezetet elsősorban 
m eghatározzák , és a hőmérséklet változásával hogyan változik a kölcsönhatások 
erőssége,

3. hogyan jelentkezik a fázisátalakulás a te rm odinamikai mennyiségekben (a 
fajhő, szuszceptibilitás anom áliája ,  a mágnesezettség, rácsállandó változása).

M indhá rom  kérdéskör megválaszolására folynak elméleti és kísérleti kuta tások. 
Jelen do lgozatban az első kérdéssel k ívánunk foglalkozni, vagyis azt fogjuk elméleti
leg vizsgálni, hogy milyen mágneses szerkezet alakulha t ki egy kristályban, ill. egy 
kísérletileg megfigyelt mágneses szerkezetnél azt nézzük, hogy milyen esetleges 
közbenső  fázisokon keresztül jöhe te t t  létre.

Egy ado t t  kristályszerkezetnél a lehetséges mágneses szerkezetek meghatározá
sára h á ro m  út kínálkozik. Az egyik eljárás Luttinger  és Tisza  [3] nevéhez fűződik, 
később  Lyons  és Kaplan [4] á l ta lánosíto tták  a módszert. Az a lapgondolat az volt, 
hogy feltételezve egy J ( f -  ,?) kicserélődési kölcsönhatást a z /  és g  rácspontban ülő 
spinek között ,  m eghatároz ták ,  hogy milyen spin-kon(iguráció esetén lesz a Heisen- 
berg-modell H am ilton-operátorából molekuláris tér közelítésben kapható

E = - 2 J { f - g ) § r \ . .  ( ')
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mágneses energia minimális. H ason ló  eredményeket ad az az eljárás, melyben egy 
ado t t  konfigurációhoz molekuláris  tér közelítésben m eghatározzák  a Néel-pontot 
és feltételezik, hogy az a szerkezet lesz a Néel-pont alatti teljes hőm érsék le tta rto 
m ányban  stabilis, melyhez a legmagasabb Néel-pont tartozik. M indkét módszerrel 
tu la jdonképpen  az a lapállapoti spinkonfigurációt lehet meghatározni a kicserélődési 
kö lcsönhatások  relatív erősségének függvényében. A spinhullám-elmélet első korrek 
ciójának figyelembevétele [5] egy kis m ódosítást okoz  az így kapo tt  fázisdiagram
ban. Ez a két módszer bizonyos felvilágosítást ad a második prob lém akörre  is, 
hiszen egy szerkezet megfigyelése esetén visszakövetkeztethetünk a kicserélődési 
kölcsönhatások  relatív erősségére, sőt m eg elvben az an izotrópia tagokat is figyelembe 
lehet venni ( l)-ben.

Egészen más oldalról közelíti meg a problém át a m ásodrendű fázisátalakulások 
Landau-féle elmélete [6], Ez az elmélet a param ágneses fázisból m ásodrendű  fázis- 
átalakulással k ia lakuló  mágneses fázis szerkezetének m eghatározására alkalmas. 
A m ódszer  legnagyobb sikerét a gyenge ferromágnesség értelmezésével érte el [7]. 
Ha a  mágneses anyagban  tö b b  fázisátalakulás já tszódik le. a k k o r  itt egy magas 
hőmérsékleti fázis szerkezetét kapjuk, szemben az előbbi módszerekkel, melyekben 
az a lapállapoti mom entum -eloszlást lehetett meghatározni.  Látni fogjuk, hogy a 
Landau-elm élet a többi fázisátalakulás vizsgálatára is alkalmas, ha az á ta lakulások  
mind m ásodrendűek . Az előbb említett módszerekkel szemben megvan az az előnye is 
ennek az elméletnek, hogy nincs egy konkrét H am ilton-opcrá to rhoz  és a m om en
tum ok  szorzatában  négyzetes energia kifejezéshez kötve. Ez a /  elmélet a harm adik  
kérdéskörre  is ad választ, m eghatá rozható  ugyanis a mágnesezettség, szuszcepti- 
bilitás, fajhő hőmérsékletfiiggése az. átalakulási pont közelében. Itt is az effektiv tér 
módszerek egy változatával állunk szemben és ezért a nyert eredmények csak köze
lítő érvényűek. A fázisátalakulási pont közvetlen közelében a term odinam ikai visel
kedést illetően a kísérletek eltérést m uta tnak  az elmélet eredményeitől, a lehetséges 
szerkezetekre vona tk o zó a n  viszont nincs olyan pontos  mérés, mely eltérést jelezne.

A dolgozatban  a Landau-elméletnek a m ásodrendű  fázisátalakulások során 
k ia lakuló  mágneses szerkezetek sz immetriájára vonatkozó  állításaival foglalkozunk.

Az I. fejezetben a későbbiek során felhasználásra kerülő kristálytani fogalm akat 
ismertetjük, kü lönös tekintettel a kristályok osztályozásánál előforduló té rcsoportok
ra és azok irreducibilis ábrázo lására .

A II. fejezet a m ásodrendű  fázisátalakulások Landau-féle elméletét ismerteti. 
A m ásodrendű  á ta laku lások  definiálása után  meghatározzuk a term odinam ikai 
mennyiségek hőmérsékletfüggését az átalakulási pont közelében, majd leírjuk, hogyan 
lehet m eghatározni egy ado t t  kristályszerkezetnél a paramágneses fázisból kialakuló 
mágneses szerkezeteket.

A l i i .  fejezet az elmélet néhány alkalm azását m uta tja  be. M eghatározzuk néhány 
mangán  alapú  ötvözet lehetséges mágneses szerkezetét,  melyek közül azután  m ár  a 
neutrondiffrakciós mérések eredménye alapján lehet kiválasztani a természetben 
megvalósuló szerkezetet.  Megvizsgáljuk az F eG c2 szerkezetét is.

A IV. fejezetben a több  egymás utáni m ásodrendű  fázisátalakulással kialakuló 
szerkezetek vizsgálatára általánosítjuk a korábbi eredményeket. A lkalmazásképpen 
M n S 0 4 bonyolult mágneses szerkezetét vizsgáljuk.

Az V. fejezetben egy további á l talánosításképpen bevezetjük a kvázi fázisát
a lakulás fogalm át. Itt is egy k ő n k ü l  p t ldán ,  a vivianit szerkezetén m uta tjuk  be, mit 
is ér tünk ezen.
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5 2 6 SÓLYOM I.

Végül összefoglaljuk az elmélel alkalmazásával és általánosításával kapott 
eredményeket,  valamint a kísérletekkel Való összehasonlítás eredményét, és rám uta
tu n k  a további kísérletekre, melyek az elméleti eredmények igazolását szolgálhatnák.

I. Kristálytani alapfogalmak

A csoportelmélet alapjait ismertnek tételezve fel [8], az a lábbiakban röviden 
ismertetjük a té rc soportoka t;  valamint azok irreducibilis ábrázolásainak előállítási 
módját.

I . Tércsoportok és ábrázolásaik
a) Pont csoport ok

P ontcsoportnak  nevezzük a teljes ortogonális csoport azon diszkrét alcsoportjait, 

melyek szögű forgásból és inverzióból vagy ezek kombinációjából állnak. A for

gástengelyek és az inverziós centrum  úgy van elhelyezve, hogy egy pont mindig 
változatlanul m arad. A pontcsoportokat  aszerint különböztetjük meg, hogy hány 
és milyen forgástengely szerepel bennük. Az elsőfajú pontcsoportokban  csak forga- 
tásos elemek vannak , a másodfajúnkban inverzió vagy tükrözés is. Az a lábbiakban 
felsoroljuk a pon tcsoportokat,  mert az itt bevezetendő jelölések a tércsoportok 
leírásánál is előfordulnak.

E L S Ő F A J Ú  P O N T C S O P O R T O K :

2 7T
1. C„ (egytengelyű csoport) :  egy tengely körüli " -szögű forgásokat tartalmaz,

2. D„ (diédcres csoport) :  egy /i-edrendű forgástengelyt és n erre merőlegesen 
elhelyezeti kétforgású forgástengelyt tartalmaz.

3. T  ( tetraéderes csoport) :  egy szabályos tetraédert önm agába  vivő négy har
m adrendű és három  m ásodrendű tengelyt tartalmaz.

4. O (oktaédercs csoport) :  egy kockát önm agába vivő forgásokat tartalmazza,
5. Y (ikozaéderes csoport) :  a szabályos ötszögü dodekaédert önm agába  vivő 

forgásokat tartalmazza.

M Á S O D F A J Ú  P O N T C S O P O R T O K :

1. S .in : egy tengely körüli n -szögű forgás után a tengelyre merőleges síkra tü k 

rözünk,
2. C„h : az n értékű forgástengelyen kívül egy arra  merőleges tükörsíkot is ta r

talmaz,
3. C„„: az »-edrendű forgástengelyen kívül n számú, a tengelyen átmenő tükö r

síkot tartalm az, a szabályos n o ldalú gúla szimmetriaelemeit tartalmazza,
4. Dnh: Dn szimmetriaelemein kiviil egy az /i-edrendű tengelyre merőleges 

tükörsíkot tartalm az, vagyis a szabályos «-oldalú hasáb,szimmetriaelemeit,
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5- A*/: szimmetriaelemein kívül a kétértékű forgástengelyek szögfelező
jében  elhelyezett, az w-edreiidíí forgástengelyen á tm enő  tükörs íkoka t tartalmazza,

6 . Td : a szabályos te traéder összes szimmetriaelemét tartalmazza,
7. Th : T  szimmetriaelemein kívül az inverziót tartalmazza,
8 . O h : a kocka összes szimmetriaelemét tartalmazza,
9. Yh : a szabályos ötszögü dodekaéder  összes szimmetriaelemét tartalmazza.

b) Bravais-rács, kristályrendszerek

A későbbiekben ideális kristályos anyagban  lejátszódó jelenségeket fogunk 
vizsgálni. A kristá lyokat az jellemzi, hogy található  három  olyan, nem egy síkban fek
vő a , , a ,  és aM vektor (ezeket úgy választjuk, hogy az általuk kifeszített paralelepipedon 
térfogata minimális legyen), hogy tetszőleges egész számból álló //»,, m 2, m., szám 
hárm ast  véve és a kristályt a t ~  vektorral eltolva, annak  minden
pon tja  önm agával ekvivalens pon tba  menjen át. A ( vektorok végpontjai által kife- 
szített rácsot nevezzük Bravais-rácsnak. A Bravais-rácsot önm agába  vivő forgások 
és tükrözések a lkotják  a Bravais-rács homogén szimmetriacsoportját .

Az a,, a 2, a,, vektorokkal kilcszílett elemi cella ál ta lában nem rendelkezik a 
Bravais-rács szimmetriájával. Mindig lehet olyan, az elemi cellánál esetleg nagyobb 
cellát választani, melv m ár rendelkezik ezzel a szimmetriával.  Ezt nevezzük Bravais- 
cellának.

A Bravais-rács sz immetriacsoportja  a pontcsoportok  valamelyikével egyezik 
meg. A pon tcsoportok  véges a lakzatok szimmetriáját írják le, a Bravais-rács rács
pontjai pedig az egész terel betöltik, ezéri nem felel meg minden pontcsoportnak  egy 
Bravais-rács. Csak 2, 3, 4 és 6 értékű forgástengelyek szerepelhetnek. A t vektorral 
együtt a — t vektor  is ad egy rácspontot,  ezért a Bravais-rács sz im m etriacsoportjá
ban  az  inverziónak szerepelnie kell. Könnyen belá tha tó ,  hogy egy Bravais-rács 
sz im m etriacsoportjának  a C'„ a lcsoporttal együtt a C„„ alcsoporto t is tartalmaznia 
kell / ; > 2  esetén. A pontcsoportok  kö /ü l csak 7 les/ eleget ezeknek a kikötéseknek:

S , . C , h, />,*. />:u, D íh. D„h, O h (I. 1.1)

Ezeket nevezzük kristályrendszereknek vagy szingóniáknak.
Az azonos sz ingóniához ta r tozó  Bravais-rácsok között is tehetünk megkülön

böztetést. Két Bravais-rácsot azonos típusúnak nevezzük, ha  a rácspont helyének 
fo ly tonos deformálásával egym ásba átvihetők oly m ódon, hogy közben a szimmetria- 
csoport  ne változzék. így 14 típust lehel m egkülönböztetni,  ezeket szokás Bravais- 
rácsként emlegetni. Egy szingónián belül a típusok abban  különböznek, hogy az 
a , ,  a , ,  a ;, a lapvektorok  más és más ortogonalitási feltételnek tesznek eleget. A függe
lékben adjuk meg a 14 Bravais-rács típust.

c) Kristályosztályok és tércsoportok

A Bravais-rács sz immetriájának vizsgálatakor elfeledkeztünk az elemi cellában 
az a tom ok  elhelyezkedéséről és a csúcspontokat geometriai pontokként tekinthettük. 
A (izikai tu la jdonságok szem pontjából azonban  lényeges, hogy az elemi cella hogyan 
van kitöltve a kü lönböző  a tom okkal vagy a tom csoportokkal.  M akroszkopikus 
szem pontból az érdekes, hogy külöbözó irányokhoz viszonyítva milyen az a tom ok 
elhelyezkedése. A kristály iránycsoportját azok a forgatásos és tükrözéses elemek
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alko tják ,  melyek a kristá lyban minden irányt önmagával ekvivalens irányba visznek 
át. Az iránycsoport elemeinek benne kell lenniök a Bravais-rács szimmetriacsoport '  
já n ak  elemei között,  de nem kell annak  minden elemét tartalmaznia és ezért annyi 
iránycsoport lehetséges, ahány  a lcsoporto t  lehel kiválasztani a 7 szingöniából. 
Összesen 32 iránycsoporto t kapunk ,  mégpedig

triklin: S.,,
m onoklin :  C,„,. C2, C.,,,, 
o r lo ro m b o s :  /)2, />,,,
te tragonális: .V,. C , .  />.,,
rom boéderes:  C’;1, S n, C,„, /)■,, l \ , ,
hexagonális: í ) , .  A)«*. C 3, .V„. C,,.. />,, A>„. C ;!„, C„, C « ,
köbös:  T. 1),, 7',,, O, O h.

R om boéderes Bravais-eellánál ugyanazok az iránycsoportok lehetségesek, mini 
hexagonális Bravais-eellánál,  ezért van látszólag tö b b  mint 32 iránycsoport.

A kristályokat iránycsoportjuk szerint osztályozva az azonos iránycsoporltal 
rendelkezőket egy krislályosztályba tartozóknak  nevezzük. A 32 iránycsoportnak 
megfelelően 32 kiistályoszlály létezik.

A kristályok összes s/im m etriaelem ét vizsgálva ezek között szerepelnek a tiszta 
transzlációk, továbbá lehetséges forgatás, tükrözés, inverzió vagy ezek valamelyiké
nek és egy nem egész rácsvek torral való eltolásnak az. egymásutánja. Ezeket az 
elemeket {/,, | /í,}-vel jelöljük, ahol /;, tiszta forgatás, tükrözés, vagy inverzió, 
pedig y t vektorral való eltolás. A s/immelriaelemek összes lehetséges kom bináció
jával 230 té rcsoportot lehet előállítani.  A tércsoport {/,, | //,} alakú  elemeiből az 
iránycsoport elemeit a í , t transzlációk elhagyásával kapjuk és ezért a tércsoportok 
jelölésére a kristályosztály jelét használhatjuk, melyet még egy felső indexszel látunk 
el. A tércsoportok egy másik fajta jelölésénél azt tüntetik fel, hogy milyen szimmetria- 
műveletek fordulnak elő. A (élcsoportok részletes leírása néhány csoporlelméleti 
|K| és krisztallográfiai |(>] könyvben megtalálható.

d) Tcrcsoporlok irrahwihilis ól'ri\:olásai

A kristályt önm agába  vivő transzlációk csoportja a té rcsoportnak egy alcsoportja 
és először ennek az irreducibilis ábrázolásait nézzük.

A transzlációs csoport Abcl-lélc csoport,  irreducibilis ábrázolásai egydimen
ziósak. Az a ; vektorral való eltolás jelentsen C-}r vel való szorzást, vagyis

/) '  Ja, r} (-)■,. C l 2 )

D ak k o r  adja a transzlációs alcsoport ábrázolását ,  ha

/ r { R „ ! < ' } / r { R J e }  -  / r { R „  +  R j <?} .  (I 1.3)

Egy t />/,a, ! m m ,-'. a., vektorral való eltolásnál akkor

//{ tic}  -  o r • O T ■ © r -  n .  i.4)

Az ábrázo lás  un ite r  lesz, ha j0 , |°  =  I, Válasszuk <9,-1 0 t ; exp ( -  M;) alakban.
(I. 1.4) a lap ján  akkor

D { t \c } = e ~ ih' ahol k t  -- A,hí, -I-At2w 2 \-k 9m 3 (1.1.5)
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Az (I. 1.4) és (I. 1.5) egyenleteket k-ra megoldva

I •’
,  . 2 / M "  «,• I 2  n, b; (I. 1.6 )

i 1 I 1

ahol iii tetszőleges egész szám.

1 -) X a., a:, X a, a t ,\a .,
h, -  2 /r ’ b, - 2 ,t ' b^ - 2n

(a, a.,a.,) ‘ (a, a.,«.,) (a ,a ..a :,)

&i pedig az egységkör egy pontja. A b, vek torokat nevezzük a reciprokrács a lap
vektorainak. Az egész számú reciprokrács vektorban kü lönböző k vektorokat ekvi
valenseknek nevezzük. A reciprok térben kiválaszthatunk egy olyan ta rtom ányt,  
mely az. ekvivalens k vektorok közül csak a legrövidebbet tartalmazza, líz a tartom ány 
a Brillouin-z.óna.

A transzlációs csoport  irreducibilis ábrázolásai tehát (I. 1.5) alakban  adhatók  
meg és egy Brillouin-zónabeli k vektorral je llemezhetők. Kiválasztva egy k, vektort 
és egy </>, függvényt, mely transzlációnál k, szerint transzformálódik , hallassuk 
<í>,-re a tércsoport forgatásos elemeit és nézzük az így kapott D {/,. /;,} </>, függvé
nyek transzlációs tulajdonságait .  Ez a függvény a /;,k, vektor szerint fog transzfor
m álódni.  Innen következik, hogy a (élcsoport irreducibilis ábrázolásaiban olyan k 
vek to rok  szerint transz fo rm álódó  függvények keveredhetnek, melyek egymásból a 
kristályosztály elemeivel előállíthatok. Az ilv m ódon kapott k vektorok adják a 
tércsoport ábrázo lásának  csillagát. A csillag egy vektorát elég mindig megadni, 
mert a kristályosztály ismeretében a többi előállítható.

Válasszuk ki a tércsoport forgatsisos elemeiből azokat,  melyek a kiszemelt k, 
vektort önm agába  vagy azzal ekvivalensbe viszik át. Ezek alkotják a k, vektor 
Gi,, k is-csoportjál. Tegyük fel. hogy ismerjük a kis-esoport irreducibilis ábrázolásait.  
M egm uta tjuk ,  hogy a k k o r  ezekből a teljes tércsoport irreducibilis ábrázolásai 
h a tá rozha tók  meg [Kj.

A k, vektor  kis-csoportja tartalmazza a £{ " .  ....... j?Jn elemeket. A kis-eso
port m  irreducibilis áb rázo lását  jelölje r 1*1 , az ábrázolás fi bázisfüggvényét 
pedig . A </' függvényeket is el kellene látni (A,./ /;)  indexszel, ezt azonban  itt 
most elhagyjuk, fe ltevésünk  szerint a t 1*1-'"1 (j?)") ábrázolás r '*"'"’ (.•?/") mátrix-
elemeit ismerjük. Válasszunk ezután olyan .cl'-’’ , ,ií{:0.......... .(íj0 tércsoportelemeket,
melyek a k, vektorból az ábrázolás  csillagának többi k ,  ,«í!2)k | ,  k :, ,iíj"k|. . . . ,k ,  -
=  íTi(,>ki vek to rá t  állítják elő. Definiáljuk ezután a

Q '/H r)   ̂ 0 ; ° [(«}'’' ) “ ' rl ( '  l 7 >

// 1, 2 . . . .

r  ■ 1*2, —

függvényeket. Á llításunk az. hogy ezek a függvények m ár a tércsoport ábrázolásának 
báz.isfüggvénycit a lkotják .

Vizsgáljuk a té rcsoport egy tetszőleges g  elemének hatását a függvényre.
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A k p — í?í/,)k 1 vektort a g  elein vigye át k*—-gí^ki =  g k p-be. Könnyű belátni, hogy 
ak k o r  a g},l) — (£iA))~', gj?i,’) elem a kis-csoportba tartozik, hiszen

íTn11 k ( =  ( ^ A,) ”Jgj?{',)k1 =  (1?('<,,)" 1.?k(, =  (gi',)) “ l k/l =  k, (I. 1.8)

E k k o r  viszont g  —/ £  =  g f l>jfrí1| (áíí'’) )_l a lakban  írva

T ( g ) * p  ® T (g r ) T ( g ^ ) T [ ( g ^ r i]cPir -  r ^ n n d 1' ) * " '

A k, vektor  szerint transzform álódó  altérben 7’(gn°)-nak a  T ( ll l ,m ) ( ^ ,{, l ) )  irredncibilis 
k is-csoport-ábrázolást véve a k a p o t t  ábrázolás legyen T (k'-m).

r k<'m'(g)<P<r = T i g ^ T ^ H g ™ ) * " '  =  tí*1-"% < '> ) tfí'" (i. i.9)

Az (i. l.7)-ben m egadott <P£ függvényekben valóban ábrázolódik  a tércsoport. 
Könnyű belátni, hogy ha t <*1-,,i) irreducibilis ábrázolás, akko r  a  T ,k' tm) ábrázolás is 
irreducibilis és a tércsoport minden irreducibilis ábrázolása előállítható ily módon [8].

A Gkí kis-csoport irreducibilis ábrázolásainak előállításával itt nem foglalkozunk, 
mert ezek mind a 230 tércsoporthoz, azok  mindenfajta  k vektorához megtalálhatók 
Kovaljev [ 10] könyvében. Lényeges megjegyezni, hogy nem közvetlenül a kis-ábrá- 
zolások vannak táb lázatba gyűjtve, hanem az ún. súlyozott kis-ábrázolások. A kettő 
a k k o r  különbözik  egymástól, ha a szimmetriaelemek között csavartengely vagy 
cs'úszósík is előfordul. {v]/;}-val jelölve egy ilyen elemet és t u , {v|/i}-val az ehhez az 
elemhez ta r tozó  mátrixot, a súlyozott ábrázolás mátrixát a következőképpen defi
niáljuk

f (M(/;) ^  TU){v|/,}e + ikv ( | | 10)

A súlyozott áb rázo lás  ismeretében tehát (I. 1. 10) alapján meghatározhatjuk a k 
vek tor  kis-csoportjának irreducibilis ábrázolásait,  majd a fent leírt m ódon a teljes 
té rcsoport irreducibilis ábrázolásait  is.

II. A másodrendű fázisátalakulások Landau-féle elmélete

I. A z első- és másodrendű fázisátalakulások jellem zése

A természetben két kü lönböző  term odinam ikai fázis egymásba történő á ta la 
kulása  kétféle m ódon  mehet végbe. Az egyik esetben az átalakulási pont a két egyen
súlyban levő fázis term odinam ikai potenciálja megegyezik ugyan, de entrópiája 
kü lönböző , és ennek következtében ez a fajta fázisátalakulás mindig hőfelvétellel 
vagy hőleadással (latens hővel) já r  együtt.  Az ilyen típusú fázisátalakulást nevezzük 
elsőrendű fázisátalakulásnak. Az elsőrendű fázisátalakulásokra jellemző, hogy a 
két koegzisztáló fázis egymástól lényegesen kü lönböző  m akroszkopikus tu la jdon
ságokkal rendelkezik. Igen gyakran az áta lakulás  nem ak k o r  történik meg, am ikor 
a két fázis term odinam ikai potenciálja megegyezik, hanem alacsonyabb vagy m aga
sabb hőmérsékleten, mert egy energiagát akadályozza az átalakulást.  Ez a hiszterézis 
jelensége.

A fázisátalakulások egy másik típusánál nemcsak a te rm odinamikai potenciál,  
hanem  az en tróp ia  is és minden term odinam ikai állapotjelző folyam atosan vál
tozik az á ta lakulás  során, de az egyik fázisban megjelenik valamilyen új tulajdonság.
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mely a fázist az előzőtől megkülönbözteti . Ezeket a fázisátalakulásokat nevezzük 
m ásodrendű  fázisátalakulásnak. Ezeknél az á talakulásoknál mindig ta lálható 
egy olyan rendparam éternek  nevezhető »/ mennyiség, mely az egyik fázisban 
zérus értékű, a másikban zérustól különböző, de az átalakulási pon tban  folytonos 
a  változás. A két fázist a rendparam éter  értékének nulla vagy nem nulla volta külön
bözteti meg.

Az elsőrendű fázisátalakulások tipikus példája a folyadék-gáz átalakulás, az 
antiferromágneses-ferromágneses á talakulások. M ásodrendű  fázisátalakulás az ö tvö 
zetrendeződések egy része, egyes paramágneses-mágneses fázisátalakulások (a mág
nesezettség vagy alrácsmágnesezettség vehető rendparaméternek), a normál fém
szupravezető átm enet mágneses tér nélküli esetben (itt a rendparam éter  az energia- 
gap) és a hélium szuperfolyékony ál lapotba  való á tm enete (rendparam éte r  a Bose- 
kondezátum  mennyisége).

2 . A másodrendű fázisá ta lakulások Landau-féle term odinam ikai elmélete

Az elsőrendű fázisátalakulásokra nincs á l talános elmélet, ezzel szemben a 
m ásodrendű fázisátalakulásokra Landau  | ! l ]  dolgozott ki egy egységes elméletet,  
mely első közelítésben a tapasz talatnak megfelelően írja le a jelenségeket. Az első 
közelítés kifejezés itt arra  utal. hogy éppen a fázisátalakulási pont közvetlen köze
lében az elmélet a lkalm azhatóságával p rob lém ák  vannak. Erre majd a későbbiekben 
visszatérünk.

A Landau-elméletben a d ön tő  lépés annak  a felismerése volt. hogy minden 
m ásodrendű  fázisátalakulásnál létezik egy rendparam éter ,  mely az egyik fázisban 
zérus értékű, a másikban pedig kis értékeket vesz fel és így sorfejtési param éterként 
kezelhető. Az a lább iakban  az egyszerűbb szóhasználat kedvéért a paramágneses- 
ferromágneses á ta lakuláson  mutatjuk  be az elméletet,  de az eredmények a többi 
á ta lakulásra  is igazak a fogalmak megfelelő cseréjével.

Vizsgáljuk egy izo tróp  ferromágneses rendszer <!> term odinam ikai potenciálját 
m in t a p  nyomás, a T  hőmérséklet és az M  mágnesezettség függvényét, T. A/)-t. 
Feltételezzük, hogy az átalakulási pont közelében, ahol M  még kicsi. <P so rba  fejthető 
M  hatványai szerint,  vagyis

</>(/>. I .  M ) ----- <*>„-1.4,1/- I B M ' \ - ... (II. 2.1)

<P„, A  és B  /;-nek és 7-nek folytonos függvénye. Ezzel a feltevéssel biztosít juk a leg
egyszerűbben a te rm odinam ikai potenciál folytonos változását. A sorfejtésben 
csak páros hatványok fordulnak elő, mert a szabad energia invariáns az M -* — M  
cserével szemben. Nem mágneses fázisátalakulásoknál,  ahol ilyen érvelés nem 
használható ,  a stabilitási feltételekkel m u ta th a tó  meg a páratlan  hatványok eltűnése. 
Külső H  mágneses tér esetén egy — H M  tagot kell hozzáírni (II. 2.1) kifejezéshez.

A sorfejtés A és B együttható járó l még nem tudunk  semmit. Abból a feltevésből 
ha tá rozzuk  meg őket, hogy egy T  hőmérséklet fölött, a paramágnescs ta r tom ány
ban a <t> szabadenergia M  — 0  esetén minimális, míg Tc alatt M  s  0  felel meg </> 
m in im um ának és M  folytonosan változik 7',.-ben. Ezek a kikötések akkor  teljesül
nek, ha Tc fölött A ^ O  és B .> 0, T , alatt  pedig A 0  de /?>()  és A folytonos függ
vénye 7'-nek, vagyis / ’.-ben A (p , Tr) ~ 0.
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A legegyszerűbb feltevésnek az kínálkozik, hogy 

/)(/>, /') <;('/ a ( I I .  2 . 2 )

fí-t pedig á l landónak vesszük az átalakulás közelében.
Határozzuk meg a inágnesezettség hőmérséklet függésé) alatl mágneses 

tér  jelenléte nélkül. (II. 2 . 1) minimalizálásával

r)<J>

,H l
2 A M  \4 f íM 'Á 0

Ui 211
. ( r ,  / )

M  I T ,.... /

(II. 2.3) 

(11.2.4)

A mágnesezetlség 7, T  négyzetgyökével arányos.
A sz.uszceptibilitást is m eghatározhatjuk,  ha a H M  energia járulékot is ligye- 

lembe vesszük. F.kkor ucvanis

i)<l<
,)M

2 IM  ' AHM ' II (I.

a szuszieptibilitásia vonatkozó egyenlet pedig

2.1/ i- \1H M ";  I 

A paramágneses ta r tom ányban  M 0 és íg\

*  h  2 , n i '  ■ / ■ , . ) •  h a  1  1

(II. 2.5)

( II. 2 .f>)

A szokásos Curie Weiss-törvény adódik a szuszceptibilitásra. I[ alatt (II. 2.3) 
felhasználásával kapjuk, hosy

4.1 4a ( T  I ) ' h;i ‘ '■ '
(11.2.7)

Végül m eghatározhatjuk a fajhő viselkedését a fázisátalakulás során. (II. 2.3)-t 
(II. 2.1 )-he behelviMtesítvc

Ebből fajhő:

</>

C„

</>„ ha 7 /

< f(T  Trf  
4 H(l’o

(

ha /■- /;. 

ha T T.

a~T
C „ „ !  2 n  ha T -  K (II. 2.8 )

1 0
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A ferromrigneses fázisban a fajhő °  -vei, egy véges értékkel nagyobb, mint a
2n

paramágneses fázisban.
A fent k a p o t t  eredmények megegyeznek az effektiv tér vagy molekuláris tér 

közelítésben kapo tt  eredményekkel. Bizonyos kísérleti eredmények értelmezésére 
ez az  elmélet valóban elegendő, a  fázisátalakulási pont közvetlen környezetében 
viszont a  kísérletek ettől eltérő viselkedést adnak. Ez annak a következménye, 
hogy elfeledkeztünk a tárgyalás során a fluktuációkról,  melyek igen lényegessé 
válnak Tc közelében. E kkor  m ár  nem jogos egy helytől független M  függvénnyel 
dolgozni, és M  gradiensét ta r ta lm azó  tagok is beírandók <t> sorfejtésébe. Ginzburg 
[12] vizsgálta az elmélet alkalm azhatósági feltételét és azt találta, hogy mágneses 
anyagoknál v á rha tóan  |T  T , . / T 10 ":i ta r tom ányon  belül lesz jelentős a f luktuá
ciók szerepe. A te rm odinam ikai  mennyiségek hőmérsékletfüggése egészen más 
lesz, mint am it a fentiek a lapján  várunk. Ennek a problém ának  a részleteibe itt 
nem megyünk bele, mert túl messzire vezetne. Minket elsősorban ugyanis a fázis- 
á ta lakulás  során bekövetkező szímmetriaváltozások érdekelnek és fel fogjuk téte
lezni, hogy bár  a (II. 2.1) t ípusú sorfejtés 7\ közvetlen közelében nem jogos, az ily 
m ódon m eghatá rozo tt ,  új szimmetriával rendelkező fázis T, közvetlen környezetében 
is ezzel a szimmetriával rendelkezik.

3. A Szimmetria változása másodrendű fázisátalakulásnál

A m ásodrendű  fázisátalakulások Landau-féle elméletében igen fontos volt 
annak  a felismerése, hogy az átalakulás során  a rendszer term odinam ikai je llem
zői ugyan fo lytonosan változnak, de a rendparam éter  zérustól kü lönböző  értékével 
együtt valamiféle ugrásszerű változás történik. Mágneses fázisátalakulásoknál ez. 
az ugrásszerű változás a mágneses szimmetria megváltozását jelenti. Az ö tvözet
rendeződésnél is sz immetriaváltozás jön  létre, sőt á l talános szóhasználattal, a szupra
vezető és szuperfolyékony átalakulást is ideértve, m ondha tjuk ,  hogy a rendparam éter  
nem zérus értéke egy új szimmetriájú fázis jelenlétét mutatja .  Bizonyos elsőrendű 
fázisátalakulások is szimmetriaváltozással já rn a k ,  mint pl. az antilerromágneses- 
ferromágneses átalakulás. Lényeges különbség viszont az, hogy míg az elsőrendű 
fázisátalakulásoknál semmit sem m ondha tunk  arró l,  hogy egy ado t t  szimmetriájú 
szerkezetből az  áta lakulás  során milyen szimmetriájú szerkezet keletkezik, addig 
a m ásodrendű  fázisátalakulásoknál a Landau-elmélet segítségével meghatározhatjuk, 
hogy milyen szimmetriájú szerkezetek a laku lha tnak  ki.

A L a n d a u -elméletet l.ifsic  [13] alkalm azta  rendeződő ötvözetek esetén a ren
dezett fázis sz immetriájának m eghatározására. A mágneses fázisátalakulásokra 
D zja h sin szk ij  [14] a lkalm azta  először az. elméletet,  részletesen viszont Koraija- [I?] 
írta le a módszert.

Az ötvözetrendeződéshez képest a mágneses fázisátalakulásoknál lényeges 
különbség, hogy a rendparam éter ,  a mágnesezettség vektormennyiség. Ez (eszi 
lehetővé nem kollineáris mágneses szerkezetek leírását (pl. esavarszerkezet, gyenge 
ferromágnesesség). Ugyancsak ezzel kapcsolatos a később tárgyalandó kvázi-iázis- 
á ta lakulás  is.

A paramágneses-mágneses fázisátalakulásokat fogjuk vizsgálni kora /jer  nyomán 
[15] és azt kívánjuk m eghatározni,  hogy egy adott szimmetriával rendelkező p a ra 
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mágneses kristályból a fázisátalakulás folytán T, alatt  milyen mágneses szerkezetek 
a laku lha tnak  ki.

A kristály mágneses szerkezetét egy M(r) sűrűségfüggvénnyel írhatjuk le, mely 
az R( rác spon tokban  lokalizált M R| m om entum ok esetén

M ( r )  =  2 !  M r  á ( r  — R,)
R<

a lakban  adha tó  meg. K om ponensekre  kiírva

M ( r ) = 2 * . « . ( r ) .  (If. 3. 1)
tx

ahol e ,  (a =  A‘, v, z) az a irányú axiálvektor. A mágneses m om entum  axiálvektor 
jellege azt jelenti,  hogy inverzió esetén a m om entum  nem vált előjelet, síkra való 
tükrözésénél a síkra merőleges kom ponens  változatlan m arad, míg a síkkal párhu
zam os kom ponens  előjelet vált. Forgatásoknál viszont közöséges vektorként visel
kedik. A legegyszerűbben ezt úgy látjuk be, hogyha arra  gondolunk, hogy a mág
neses m om entum  irányára merőleges síkba folyó köráram tól származhat a momen- 
tti m.

Jelöljük G-vel a kristály tércsoportját, vagyis azokat a szimmetriaműveleteket, 
melyek a kristályt önm agába  viszik át. Jelölje R az időtükrözés műveletét, R alkal
m azásakor  a rendszerben folyó áram ok  és így a mágneses m om entum ok is váltsanak 
előjelet. A paramágneses fázisban, ahol nincs az a tom okon  eredő m om entum , R 
nyilvánvalóan szimmetriaművelet,  és ezért a paramágneses fázisban a mágneses 
tércsoport G és R direkt szorzata, G 0  R. Tc alatt, a mágneses fázisban R  már nem 
lesz szimmetriaművelet,  és esetleg még egyéb, a G 0  /?-ben szereplő művelet is 
hiányozni fog a mágneses fázis szimmetriamüveletei közül. A mágneses fázis szim
metriacsoportja  mindig G & R  alcsoportjaiból fog kikerülni.

Az irreducibilis ábrázo lásokra  vonatkozó teljességi tétel szerint [8] az M 3(r) 
függvényeket kifejthetjük a G <■) R tércsoport irreducibilis ábrázolásainak bázis- 
ftigevényei szerint:

\ f , ( r )  2 ' V M r )  (II. 3.2)
i

Az i index itt összevontan jelenti az ábrázolás csillagának egy vektorát, a csillagon 
belül egy irreducibilis ábrázolást és ezen túl az ábrázolásban a bázisfüggvény sor
számát.

Mivel a mágneses m om entum  valós, a nem valós ábrázo lásoknak  a konjugált 
ábrázolással együtt kell szerepelniök, mégpedig komplex-konjugált együtthatókkal.

A G tércsoport irreducibilis ábrázolásai ismeretében könnyen megkaphatjuk 
G ® R  irreducibilis ábrázolásait.  Mivel az R csoport két elemet tartalmaz, az E  
egységelemet és R-ct. ezért ennek a csoportnak  két egydimenziós ábrázolása van: 
£ = 1 ,  R ~  I, ill. E  — I, R — I. G minden T  ábrázolásából a G ® R  csoporthoz 
két ábrázolást készítettünk, melyek ft-rcl szemben párosok, ill. páratlanok lesznek. 
Jelölésük 7„, ill. 7„. A páros ábrázo lásra  7'#( / ; )=  Tg( R h ) ~  T(h), a páratlanra TJJi) -- 
z= — T„(RIi) -  T(Ii). Mivel a mágneses m om entum  páratlan  az időtükrözéssel 

szemben, a (II. 3.2) sorfejtésben csak a páratlan  ábrázoláshoz tartozó bázisfügg
vények fordulha tnak  elő.

További megszorítást is tehetünk a (II. 3.2)-ben előforduló ábrázolásokra. 
V annak  ugyanis olyan ábrázolások, melyek bázisfüggvényei nem adnak  az a tom ok
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helyén zérustól kü lönböző  mágneses sűrűséget és így nem alkalm asak lokalizált 
m om entum  leírására. Korai je v [15] ado t t  egy feltételt az  ilyen ábrázolások kiszűré
sére. A nnak  m eghatá rozására ,  hogy a tércsoport egy 7'(A•'", ábrázolása leírhat-e 
mágneses m om en tum ot egy ß helyvektort) A a tom on ,  a következőképpen já runk  el. 
Válasszuk ki a kristály G pontcsoport jának  h elemei közül azokat ,  melyek a kristályt 
ö n m a g áb a  viszik át,  ha  a fo rga tásokat az illető a tom on  á tm en ő  tengely körül, a 
tükrözéseket pedig az a to m ra  illeszkedő síkon végezzük el. A h szimmetriaelemnek 
megfelelő műveletet az új koord inátarendszerben  W-nek nevezzük, mely a régi 
k oo rd i náta re nd szerben

//' “  { I J - /;!»!/>} (11.3.3)

a lakban  ad h a tó  meg. A /?' szimmetriaműveletek a lkotják a G' pontcsoporto t,  mely az 
elemi cella kü lönböző  a tom ja ira  kü lönböző  lehet. A K o ra ija  által megadott fel
tétel azt m ondja  ki, hogy a ábrázo lás  bázisfüggvényei ak k o r  adnak  zérus
m om en tum ot egy A a tom  helyén, ha az A a lo m h o z  ta rtozó G '(A )  pontcsoport h ' 
elemeire m eghatározott  ya -"')(h ')  karakterek  a

v  y a . o  ( 11. 3 .4 )
(Í'M)

egyenletnek tesznek eleget. Az elemi cella minden a tom jára  meghatározva a (í' 
p on tcsoporto t  és a karaktereket,  azok az ábrázolások, melyekre

v  .. v  y a  m)(lt') 0 (II. 3.5)
<;M) <ím«i

egyáltalán nem adnak  mágneses szerkezetet és ezért kihagyhatok a (II. 3.2) sorfej
tésből. A tétel bizonyítását és y a 'm>( l í )  m eghatározásának módját a függelék 2. és
3. pontjában  közöljük.

Nem mágneses fázisátalakulásoknál meg két feltétel van, mely korlátozza a 
(II. 3.2) kifejtésben e lőforduló  irreducibilis ábrázo lásokat .  Az egyik feltétel az, hogy
a sorfejtés i\ együt tható ibó l ne lehessen harm adrendű  invariánst képezni. L.átni
fogjuk, hogy a <l> szabadenergiát a r ( együt thatókból felépített invariáns kifejezések
kel adha tjuk  meg és itt azt követeljük meg, hogy harm adrendű  invariáns ne szerepel
hessen, mert jelenléte instabilitáshoz vezetne. Mágneses fázisátalakulásoknál ez a 
feltétel au to m at ik u san  kielégül, mert az li időtükrözés figyelembevétele miatt csak 
párosrendü  invariánsok léteznek.

Tovább i korlátozást jelent az a követelmény, hogy a fázisátalakulás során 
létrejövő szerkezet is legyen kristályszerkezet, vagyis legyen periodikus. Ez az áb rá 
zolásra jellemző k vektorra jelent megszorítást, hiszen ez adja meg a transzlációs 
tu la jdonságot.  A mágneses szerkezetnél erről megint elfeledkezhetünk, hiszen hosszú 
hullámhosszú csavarszerkezcteknél éppen a szokásos értelemben vett periodicitás 
szűnik meg. Megemlítjük [S], hogy ha a csavarszerkezetektől el tekintünk, ak k o r  
o lyan megszorítást kapunk ,  hogy a k —0 vektoron  kívül csak a paramágneses fázis
hoz ta r tozó  Brillouin-zóna ha tá rán  fekvő vektorhoz ta r tozó  ábrázolások írhatnak 
le mágneses szerkezetet.  Ilyenkor a mágneses cella legfeljebb néhányszorosa lehet 
a kémiai elemi cellának. A legtöbb esetben egy, két vagy három  irányban dup lázó
dik meg a cella hosszmérete.

Az a lkalm azásoknál,  a lehetséges mágneses szerkezetek meghatározásánál a 
mágneses cella méretét többnyire  a mérésből ad o t tn ak  vesszük és így a transzlációs
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tu la jdonság  a lapján  ismerjük a szerkezet leírásához szükséges k vektort. A feladat 
a  cellán belül a mágneses m om en tum  eloszlásának meghatározása lesz.

A fentiek alapján m eghatározva, hogy milyen T ik- á b r á z o l á s o k  szerint transz
form álódó  4>{km)(r) függvények fo rdulha tnak  elő M„(r) kifejtésében, vizsgáljuk 
tovább  M (r)-t .  (Hl. 3.2)-t (II. 3 .l)-be beírva

M  (r) =  £  cai e, <P((r). (If. 3.6)
i, y.

Egy h sz immetriaműveletet végezve M (r)-en , nemcsak a r) függvények transz
form álódnak . hanem az e , axiálvektorok is, mégpedig a V(/i) axiálvektor ábrázolás 
szerint. Az e 7 </>, kifejezés tehá t  a V(h) axiálvektor ábrázolás és a T (k,'"] (h) ábrázolás 
direkt szorzataként transzformálódik . A l7® T ik m) d irekt szorzat ábrázolás általában 
a  G csoportnak  reducibilis ábrázo lása  lehet. Elvégezve a kiredukálást,  az bázis
függvényekből \(/, ( r ) új bázisfüggvényeket nyerhetünk, melyek segítségével a mág
neses m om entum  sűrűség

M ( r  ) - - = 2 > / ^ ( r )  (11.3.7)
j

alakban  írható. A j  index itt az irreducibilis ábrázolásra je llemző k és ni indexen 
és a bázisfüggvénv sorszám ára jellemző /i indexen kívül még egy egyéb indexet 
is jelölhet összefoglalóan, mert a k iredukálás során ugyanaz az ábrázolás többször 
is előfordulhat.  Ez utóbbi ténynek a kvázi-fázisátalakulás tárgyalásánál lényeges 
szerepe les/, most azonban  elfeledkezhetünk erről.

A (II. 3.7) kifejezést vizsgálva azt is m ondha tjuk ,  hogy nem a v|/( függvények 
transz form álódnak  egy irreducibilis ábrázolás  szerint, hanem a r f együtthatók, 
hiszen IY1(r) transzformációja szem pontjából mindegy, hogy i|/,-t vagy Cj-1 transzfor
máljuk. Ha a i|/,-k transzformációját megadó egyenlet

7 1 ? ) 'I', 2  7 ( / (íí)>K (IT- 3.8)
k

volt, akko r  c,-k transzform ációja:

7"(.f) f j  - Z r jk(g )c k . (H .3 .9 )
k

Ezen előkészítés után  rátérhetünk eredeti p rob lém ánkra ,  a fázisátalakulás során 
kia lakuló  mágneses szerkezet m eghatározására. A gondolatm enet részben hasonló 
lesz a term odinam ikai tulajdonságok vizsgálatánál követett gondolatmenethez.
Itt is abból indulunk ki, hogy rögzített nyomás és hőmérséklet esetén a te rm odina
mikai rendszer egyensúlyi á l lapo tában  a szabadenergia minimális. Ezt azt jelenti, 
hogy az M(r) mennyiséget úgy kell megválasztanunk, hogy <P — <£(/•>, T. M(r)) 
minimális legyen. A fázisátalakulási pont közelében !Y1(r) kicsi, és feltesszük, hogy 
<1> sorba fejthető M (r) szerint.

</>(/>. T. M(r)) </>„(/>• T. O) i- 1, IM(r)) +  </>,(/>, T. M(r)) +  ...,

(II. 3.10)
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ahol 4>j, (p.z, . . . ,M ( r ) - b e n  első-, másod-, illetve m agasabbrendű  kifejezések. Ez azt 
je lenti,  hogy M (r )  (II. 3.7) sorfejtésének beírásával

T, M (r))  =  2 r > *Aj(r))

(II. 3 .1 1)

<í>2 ( p , 7', M  (r)) == 2 ’ ci c i $ 1  ( P- T, <Pi (r), ^  (r))
i.j

Mivel a szabadenergia nem függ a koord iná tarendszer  megválasztásától, ezek
nek a kifejezéseknek invariánsoknak  kell lenniök a G csoport tetszőleges transzfor
mációja esetén. <P kifejezésében c-nek csak invariáns kombinációi szerepelhetnek. 
A m in t azt m ár  k o rábban  megjegyeztük, mágneses esetben nincsenek páratlan  
rendű invariánsok és így a  szabadenergia m eghatározásához az összes lehetséges 
másod- és negyedrendű invariáns szükséges. Az átalakulási pont közelében a maga- 
sabbrendíí invariánsok v árha tóan  kis járulékot adnak . <I>-1 az alábbi alakban írhatjuk 
fe l :

<P = <l>„(p, T )  +  Z  A i(p ,  7’) / / s)( f)  +  2 '  B j( p. 7 ) / / " ( r )  +  ... (II. 3.12)
* j  

a h o l / j (2, (c) és f j A)(c) a o k b ő l  felépíthető m ásod -és  negyedrendű invariánsok. Minden 
irreducibilis áb rázo láshoz  egy m ásodrendű  invariáns tartozik [8]. Negyedrendű 
invariáns tö b b  van és kü lönböző  irreducibilis áb rázo lásokhoz ta rtozó  e-k is a d h a t
nak negyedrendű invariánst (két m ásodrendű  invariáns szorzatát vesszük).

A Tc á talakulási hőmérsékleten és afölött M (r)  =  0. vagyis az összes Cj együtt
ha tó  zérus. Tr a la tt  viszont legalábbis egyes c (-k nullától kü lönböző  értéket vesznek 
fel. Ezek az értékek a k k o r  felelnek meg a szabadenergia m in im um ának , ha a para- 
mágneses ta r to m án y b a n  az összes A t(p, T )  és /?,(/>. 7 ) együttható  nem negatív, 
T  a la tt  viszont valamelyik negatív lesz. Ha az egyik negyedrendű invariáns együtt
hatójával tö r ténne  ez meg, ak k o r  7’, alatt egy kis hőm érsék le tta rtom ányban  még 
c, =  0 adná  a szabadenergia m axim um át,  majd ugrásszerűen venne fel néhány r (- 
nem zérus értéket. Ilyenkor a mágneses m om entum  nem változna folytonosan, az 
á ta lakulás  elsőrendű lenne. Ezért mindig feltételezzük, hogy valamelyik A, együtt
h a tó  válik negatívvá T,. alatt . Azok a e - k  vesznek fel véges értéket, melyek emellett 
az Aj mellett á llnak, a többi viszont tovább ra  is zérus m arad ,  és ezért </> kifejezésé
ből elhagyhatók. M inthogy m inden irreducibilis ábrázolásból egy m ásodrendű 
invariáns képezhető, inekvivalens áb rázo lásokból viszont nem képezhető vegyes 
m ásodrendű  invariáns, az egyes irreducibilis ábrázolások külön tárgyalhatok.

Összefoglalva az e lm ondottaka t ,  a feladat az. hogy a (II. 3.5) feltétel és a  m ág
neses kristály transzlációs tu la jdonsága által megszabott irreducibilis ábrázo lások
hoz konstruál juk  meg az összes m ásod- és negyedrendű invariánst, majd 0  m inim a
lizálásával határozzuk  meg értéküket.  Az így m eghatározott e-ket azután  beírva 
(II. 3.7)-be. m egkapjuk a mágneses szerkezetet leíró M (r)  m omentumsűrűséget.  
Ehhez azonban  ismerni kellene a  bázisfüggvényeket is. Ezek ismerete hiányában 
is meg tudjuk határozni az egyes a to m o k o n  a mágneses m om entum  irányát és 
egym áshoz viszonyított nagyságát. Először is r-k ismeretében (II. 3.7) alapján kivá
lasztjuk azokat a sz immetriaműveleteket,  melyek M (r)- t  invariánsul hagyják. így 
m egkapjuk  a kristály mágneses tércsoportját .  Ezután a mágneses m om entum  tény-

3 F iz ikai F o lyóira t X V III/6
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leges elhelyezkedését úgy határozhatjuk  meg, hogy a cella I. atom jához i»y ( \ )  
határoza tlan  együtthatókkal

i i i ( l ) :  / i i ( ( l ) e ,  f w f ( l ) e , l m . ( l ) e .  ( I I .  3 . 1 3 )

m o m e n tu m o k a t  rendelünk, majd a mágneses tércsoport elemeit hattatjuk ezekre 
az in(l)-ekre . Megkövetelve, hogy ezek a transzformációk a mágneses momentum- 
sűrűségnek szimmetriatranszformációi legyenek, összefüggéseket kapunk  az m ,{ \ )'-ek 
között.  Ezek az egyenletek szabják meg a m om entum ok relatív nagyságát és a 
kristálytani tengelyekhez képesti irányát.

Röviden szóljunk most még arról a korábban  már említett problémáról,  hogy 
milyen k vektorokkal valósulhat meg mágneses szerkezet és mi a csavarszerkezet 
kia lakulásának feltétele. A (II. 3.12) sorfejtésben az A t{p, T )  együtthatók függenek 
az ábrázo láshoz  ta rtozó  k vektortól és feltehetően annak  folytonos függvényei.

Véges kristály esetén a k vektorok valójában csak diszkrét értékeket vehetnek 
fel, de olyan sűrűn helyezkednek el a Brillouin-zónán belül, hogy folytonosnak 
tekintjük a változást.  -4,-1 k függvényeként vizsgálva olyan k„ vektorral alakulhat 
ki mágneses szerkezet, melynél A , lokális minimummal rendelkezik, vagyis A r t 
k„ környezetében sorbafejtve, a sorfejtésben nincs lineáris tag. Ha ugyanis lenne 
lineáris tag. a k k o r  kicsit más k értéknél már ham arabb  teljesülhet, hogy A negatívvá 
válik és megjelenne egy mágneses szerkezet. Ha a k„ vektor kis-csoporlja <•„ c„, c„ 
vagy vagyis a csoportban  nincsenek egymást metsző szimmelriaclcmek. akko r  
megjelenhet lineáris tag. és ezért nem alakul ki ál talában ilyen szimmetriájú vektorok
kal mágneses szerkezet. Ez az. oka, hogy általában k O-val vagy a Brillouin-zóna 
ha tárán  fekvő magas szimmetriájú k vektorokkal alakul ki mágneses szerkezet. 
Véletlenszerűen előfordulhat,  hogy egy a Brillouin-zóna belsejében levő k„ vektornál 
van /<r nek m inim um a cs ez csavarszerkezet megjelenésére vezet. Az ilyen k„ vektor
ról azonban  semmit sem m ondha tunk .  Dzjalosinszkij [16] m uta to tt  rá arra ,  hogy 
bizonyos esetekben a szimmetriamegfontolások segítségével m egadható  a hosszú 
hullámhosszú csavarszerkezet létrejöttének magyarázata . Előfordulhat ugyanis 
olyan speciális helyzet, hogy egy a Brillouin-zóna ha tárán  fekvő k„ vektor közelében 
Aj sorfejtésében megjelenik ugyan egy lineáris tag, de igen kicsi együtthatóval és 
ezért Aj m inim um a egy a k„-tól kicsit kü lönböző k vektornál lesz. Ez egy hosszú 
hullámhosszú csavarszerkezet kialakulását eredményezi. Ily módon sikerült 
Dzjalosinszkijnak értelmeznie az MnO., csavarszerkezetét.

III. A Landaii-clmélef alkalmazása mágneses szerkezetek meghatározására

!. M angán-alapú ötvözetek mágneses szerkezete

A K F K I Szilárdtestfizikai L aboratórium ában  néhány éve folyó kutatási téma 
a m angán-alapú  binér és temér ötvözetek mágneses szerkezeteinek és mágneses 
fázisátalakulásainak vizsgálata [17]. A legtöbb ötvözetben a paramágneses-mágneses 
fázisok közötti antiferromágneses-antiferromágneses átalakulás is lejátszódik. 
Az. u tóbb iak  m ár elsőrendű á ta lakulások és többnyire a rácsállandó ugrásszerű 
változásával já rnak  együtt.  A m angánban  levő másik fémes kom ponens koncentráció
já n a k  vál tozta tásakor a rácsállandó változásával az átalakulási hőmérséklet változik.
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A kü lönböző  összetételű rendezett ötvözeteknél más és más mágneses szerkezet 
valósul meg. Széles hőm érsék le tta r tom ányban  és több  koncentrációnál mérve 
meg lehet határozni a mágneses fázisdiagramot. A neutrondiffrakciós mérésekkel 
együtt végzett röntgendiffrakciós és mágneses mérések lehetővé tették, hogy egységes 
képet kapunk  a M n — Pt rendszerről. Első- és másodszomszéd kicserélődési kölcsön
hatás  feltételezésével az á ta lakulások  is értelmezhetők voltak, legalábbis kvalitative, 
Ennek  a részleteibe itt most nem megyünk be. Az a lább  közölt számolásainkban 
ugyanis azt a célt tűz tük m agunk elé, hogy a neutrondiffrakciós mérések kiértéke
lésének elősegítésére m eghatározzuk a kísérletileg vizsgált rendezett fázisokban a 
m ásodrendű  fázisátalakulással létrejövő mágneses fázis szerkezetét. Az elsőrendű 
antiferroinágneses-antiferromágneses á ta laku lásokra  az elmélet m ár nem alkalm az
ható  és ezért ilyen m ódon  a további fázisátalakulások során kialakuló szerkezetekről 
nem tudunk  semmit m ondani.

A  neutrondiffrakciós mérések kiértékelése úgy történik, hogy, felvéve lehet
ségesnek vélt m om entum elosz lásokat,  kiszámolják a szórási hatáskeresztmetszetben 
szereplő ún. szerkezeti fak to rokat ,  és m eghatározzák,  hogy milyen típusú reflexiók 
lépnek fel, és m e kkora  a relatív intenzitásuk, majd ezt összehasonlítják a neu tron
diffrakciós képpel. A Landau-féle elmélet abban  nyújthat segítséget, hogy nem vak tá
ban kell elkezdeni lehetségesnek vélt m om entum closz lásokat keresni, hanem a para- 
mágneses' fázis sz immetriájának ismeretében meghatározhatjuk azokat a mágneses 
szerkezeteket, melyek az elmélet szerint lehetséges szerkezetek, és csak ezeket kell 
összehasonlítani a kísérlettel. A nem egész indexű reflexiók megjelenéséből általában 
könnyen  m egha tá rozha tó  a mágneses és kémiai elemi cella viszonya, vagyis a transz
lációs szimmetria és ez m ár  lényegesen egyszerűsíti a számolást, mert ismeretes, 
hogy milyen k vektor szerint transzform álódik  transzlációnál a momentumsűrűség.

Az ilyen típusú számolások további előnye, hogy sok esetben a porfel vétel bői 
a m o m e n tu m o k n a k  a kristálytani tengelyekhez viszonyított iránya nem határozha tó  
meg kísérletileg, a sz immetria-megfontolások viszont erősen korlátozzák a lehet
séges m om entum irány t és így az is m eghatározható .

Az a lább iakban  a m angán  és néhány rendezett m angán ötvözet esetén nézzük 
meg a lehetséges mágneses szerkezeteket.

a) A y mangán antiferromáigneses szerkezete

A y m angánban  660°K -nél mágneses fázisátalakulás játszódik le, an tife rrom ág
neses fázis alakul ki [ 18). Ez az áta lakulás  valószínűleg elsőrendű, s a k k o r  a számolás 
éppen a m angán  esetén nem a lkalm azható ,  de az alábbi vizsgálat á l ta lánosabb  érvé
nyességű, mint csak a m angán  esete, mivel sok rendezetlen, m angána lapú  ötvözet is 
ugyanolyan kristályszerkezetű, mint a tiszta m angán, vagyis lapcentrált köbös 
kristályszerkezetet alkot.  Az itt m eghatározott  lehetséges momentumeloszlások 
közö t t  kell tehát keresnünk ezen ötvözetek szerkezetét.

A y m angán  lapcentrá lt köbös kristályszerkezetben kristályosodik, tércsoportja  
0 \ .  A transzlációs szimmetriát az a, = ( 0 ,  a, a), a2= (a , 0. a) és a3 =  a. 0) bázis
vektorok határozzák  meg (a Bravais-cella élhossza 2a). Ezen kívül 48 forgatásos és 
tükrözéses szimmetriaelemmel rendelkezik a tércsoport. K önnyebb  hivatkozás ked
véért a függelékben felsoroljuk ezt a 48 elemet.

A csavarszerkezetektől eltekintve a k =  0-hoz ta rtozó  ábrázolások és a Brillouin- 
zóna h a tá rán  levő magas szimmetriájú k vektorokhoz ta rtozó ábrázolások jönnek
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szám ításba  a szerkezet leírásánál.  Ezek a vektorok a következők [10]:

k =  2 (b, 1- b,) k 2 (b, +  b2 t-b9)
2a ’ 2 a '  2a
n n n

es

k — , (b, +  bo) +  (b, +  b;i) ~  n , 0 , "
4 2 a 2a

A k =  0 esetében a mágneses cella megegyezik a kémiai elemi cellával és e/ért a /  
ehhez a vek torhoz ta rtozó  ábrázolások csak ferromágneses szerkezetet írhatnak le. 
A többi k vektor olyan szerkezetet ad, melyben a mágneses cella egy vagy több 
irányban nagyobb, mint a kémiai elemi cella és ezek antiferromágneses szerkezetet 
a d h a tn a k .  A neutrondiffrakciós mérésekből ismert, hogy m angán esetén a mágneses 
cella nem haladja meg a Bravais-cella méreteit. A felsorolt k vektorok közül a k

 ̂ (b, l b2) vektorhoz ta rtozó  ábrázolások rendelkeznek ilyen transzformációs

tulajdonsággal cs ezért ;i továbbiakban  elég ezzel foglalkoznunk.
A té rcsoportok irreducibilis ábrázolásait Kbvaljev [10] könyvében találjuk meg.

A k  ̂ (b, l b,) vektorhoz 10 irreducibilis ábrázolás tartozik, az ezekhez tartozó

bázisfiiggvényeket kell beírni a mágneses sűrűség (II. 3.2) kifejtésébe. Az irreduci
bilis ábrázolások közül r, egységábrázolás kivételével a többi eleget tesz a (II. 3.5) 
feltételnek, vagyis azok nem adnak  mágneses m om entum ot a m angán a tom ok helyén.

Állítsuk elő mindenekelőtt a k vektor kis-csoportjához. ta rtozó ábrázolásból 
a tércsoport egy ábrázolását az (1.1) fejezetben leírt m ódon. A kis-csoport e lem ei:

Ii... /;„ /»,. és / ; és ezeknek az elemeknek a szorzatai, összesen 16 elem. A /;r,

és //„elem a k, |t), 0 , K | vektort a k., - | o .  ” . o j , i l le tv e  k:i , 0 , ö jv e k to rb a

viszi át, a többi szimmetriaművelet pedig ezeket a vek torokat egymásba viszi, tehát 
a tércsoport ábrázo lásának  csillaga ezt a három  vektort tartalmazza.

A kis-csoport egységábrázolásának ij>, bázisfüggvényéből előállítjuk a

függvényeket és ezek alkotják a tércsoport ábrázo lásának  bázisát.  Transzlációs 
<]>,, ill. <•/>., a k,. k„ ill. ka vektor szerint transzformálódik.

Az e x. e,„ c. egység axiálvektorokkal megszorozva ezeket a <t> függvényeket, 
kilenc függvényt kapunk , melyen a tércsoport m ár reducibilisen ábrázolődik. A ki
redukálás  során  egy három - és egy hatdimenziós ábrázolást kapunk , melyek a kis
c so p o rt  r3 és t 9 ábrázolásainak kiterjesztésével kapha tók ,  vagyis

<!>.. T ( h . <P3 7 (//„)'/' (III. 1.1)

t , « K  - T j- l- t , .  -  t {3)+ T w ,

ahol V az axiálvektor ábrázolás. A kisábrázolások és a <fi., és <P-t bázisfüggvényeket
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definiáló (111. 1. 1) összefüggés ismeretében a tércsoport ábrázolásának mátrixai 
(I. 1.9) a lap ján :

1 0 o' í - 0 o )
—i 0 0

0 1 0 T(3\h,) 0 - 1 0 7' w (/i3) = 0 1 0
0 0 1 0 0 1 ) ,

0 0 1

1 0 0 0 0 1 0 1 o'
T,3\lh) = 0 -  1 0 7 ’ t3,(/»r,) - 1 0 0 0 0 1

0 0 - 1 0 1 0 .1 0 0

—! 0 o ' 1 0 o ’
r»(hl3) = 0 0 - 1 7 ' (3) (/»») 0 1 0

> 0 - 1 0 0 0 1.
(III .

1 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0 0
0 1 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0

Tw (/>,)'--=
0 0 
0 0

1
0

0
1

0 0 
0 0 7 ‘<!,)(/;2) ----- 0

0
0 1 
0 0

0
1

0
0

0
0

0 0 0 0 1 0 0 0 0 0 - 1 0
0 0 0 0 0 1 0 0 0 0 0 1

Tw (h5)

-1
0
0
0

0 0
1 0
0 -  1 
0 0

0 0 
0 0

0
0

0
0
0
1
0
0 0 - 1

r 9'0u)

1
0
0
0
0

0
I
0
0
0

0 0 0 
0 0 0

0 0

1
0
0
0

0 0
I
0
0

0
1
0

( i ír

0 0 0 0 1 0 0 0 1 0 0 0

0 0 0 0 0 1 0 0 0 1 0 0
1 0

1
0 0 0 0

r » ( / i , )  =
0 0 0 0 1 0

0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1

0 0 1 0 0 0 1 0 0 0 0 0

0 0 0 1 0 0 0 1 0 0 0 0

0 - 1 0 0 0 0 1 0 0 0 1 0

- 1 0 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0

0
0

0
0

0
0

0
0

0 
- 1

- 1
0

7 |,JI (A2ri) =
0
0

0
0

1
0

0
I

0
0

0
0

0 0 0 1 0 0 0 0 0 0 1 0

0 0 - 1 0 0 0 0 0 0 0 0 1

1.3)
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A többi szimmetriaelemhez ta rtozó  mátrix ezekbői szorzással meghatározható. 
A k iredukálás  során az új bázisfüggvényeket is megkaphatjuk. Könnyű belátni, 
hogy a fenti transzform ációs tu la jdonságoknak az alábbi bázisfüggvények tesznek 
eleget; a három dim enziós ábrázolásnál

»K3' =  e , <l\, vj/.f1 -  e,<t>.,, e x<P3, (III. 1.4)

a hatd imenziós ábrázolásnál pedig

=  e t <P1, »1».!"' --- c v <f>,. =  e2 </>,,, '
(III. 1.5)

; ex •/>» • 'K** =  e ,  (!>.,, ^  -  e .  <*>„.

Megjegyezzük, hogy a Kovaljev könyvben szereplő t„ mátrix kiterjesztésével más 
m átr ixalakot kapnánk ,  mely a

«1»; =  (e ,  +  icy) </>, \|»á -  (er -  /e,,) <f>,

i|/.í —- (e. +  /ex) <í>2 v|/j — (e. iex) <P., (IFI. 1.6)

:= + ' e7> *̂.i 'K  =  -  /e , ) <£■>

bázisnak felelne meg. A kettőt egy unitér transzformáció köti össze. Azért hasz
náltuk  a fenti bázist, mert így közvetlenül látszik az ábrázolási mátrixok valós volta. 

(II. 2.7) a lapján  a mágnesezettség így írható:
n «

M  (r) =  2 ’c l3' W*‘ +  2  <*“ ’ + j 8)- ( m  1 -7>
i i

A következő lépésként az ezekből az együtthatókból felépíthető másodrendű 
és negyedrendű invariánsokat kell m eghatároznunk, feltételezve, hogy ezután nem 
a függvényeket, hanem  a c együt tha tókat  tekintjük transzform álandó mennyisé
geknek. A c-k transzformációját megadó m á tr ix o k a  fent m egadott mátrixok transz- 
ponáltjai.

A két irreducibilis ábrázolást egymástól függetlenül vizsgálhatjuk, mert vegyes 
m ásodrendű  invariáns nem képezhető belőlük. Nézzük először a t 3 ábrázolást. 
M ásod rendű  invariáns csak egy van. mégpedig (f{3,)2-|-(cí9))2 f ( í ' ^ ))S!. Negyedrendű 
invariánst kettőt készíthetünk:

[(<■(»>)*- I - ( f f ’) * ( d 3, )4 + (< 'f ’)N  ( r ^ ) 4. ( f ii .  1.8)

Az invariánsok megkeresésének egy csoportelméleti módja megtalálható [8 |-
ban. A hatdim enziós  ábrázolás vizsgálatánál egy ennél egyszerűbb módszert m u ta 
tu n k  majd be.

A szabadenergia kifejezése (II. 2.12) alapján így írandó:

0  *„ +  A [ (e W *  + (cSn),  + (cl*>lfl +

-I f l , [ ( r í3' )3 -l (<•«»)* f ( f í “ ) T  I- 

t ß 2[ ( < f ’ ) '  M c l * ))4 +  (‘ f ))4l +  ••• ( , l f - 1 ^
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A szabadenergia kifejezését minimalizálva /1-cO, Bx> 0, 0 feltételek esetén, a
következő m egoldásokat kapjuk (elhagyva az ábrázolásra je llemző felső indexet):

1. Ci ^  0 , c\> — í '3 -- 0 vagy

c2 *  0 , c, =  ca -  0 vagy

0 , í‘[ — c% — 0

2. c? — c\ -s- 0. ra =  0 vagy (III. 1.10)

í’f — <•§ -/■. 0 , c, =  0 vagy

<2 - C'í * 0 , c \ — 0

3. cf =  c |  -  <•* /: 0.

Ez lényegében három  kü lönböző  típusú megoldást jelent. Az első típusnál

M ( r )  =  í'i vl/l”  vagy M (r )  — vagy M (r)  - (III. 1.11)

(III. 1.4) beírásával kapjuk, hogy ezek z. .v, ill. Y irányú mágneses m om enlum ú 
szerkezetei adnak . A <!\ függvény transzlációs tulajdonságából az is következik, 
hogy az (,v, v) s íkban a m om entum ok  paralelck, a z  irányban viszont a Bravais- 
cella fél m agasságába n levő a tom okon  a m om entum  antiparalelen áll. Az z irányú 
m om en tum ú  szerkezetet m uta tja  az la  ábra .  A köbös szimmetria miatt ilyen szer
kezet az .v és v irányban is kialakulhat.  Ezeket írja le a és c ^ y momentumsíi- 
rüség. A mágneses kristály szimmctriamíivcletei a következők: //,. Rh2, Rh3. //4, 
R h iá, /i25 és ezek szorzatai. A mágneses elemi cella alapvektorai az ábrán  láthatók. 
Az egyik tengely k itüntete tt  volta miatt, a spin-rács kölcsönhatás következtében, a 
a  cella de fo rm álódhat a szimmetria további csökkenése nélkül és tetragonálissá 
válhat.  A m o m en tu m o k  a te tragonális  tengely irányában  fekszenek.

A m ásodik  m egoldás-típusnál válasszuk ki a c~ c .,~ ~ c3 / 0, r ,  — 0 esetet. Az en
nek megfelelő m om entum sürűség

M (r )  =  c.,vj/.f f  c (e r d>, I (III. 1.12)

Ez az (,v, v) s íkban fekvő m o m en tu m o t ír le. A transzlációs tu la jdonság miatt

(</>2 a |o ,  K , o j , <f>3 pedig a |  T . 0 . ü j  vektor szerint transzformálódik) .v irányban

(j-val tö r ténő  eltolásnál az .v kom ponensek előjelet váltanak, v irányban haladva 
pedig az y  kom ponensek  váltanak előjelet. Ezt a szerkezetet m uta tja  az lb  ábra. 
Ebben a típusban  a többi kom bináció  is hasonló  szerkezetet ad ,  mindig lapátló 
irányában  m u ta tn a k  a m om en tum ok .  A mágneses cella egybeesik a Bravais-cellával.

Végül a harm ad ik  típusnál nézzük a r ,  — í\> =  c3 -  c ?■*0 esetet. A mágneses 
m om en tum  sűrűsége

M (r)  “  r ( e .  d>, -1- ev <P, 4- e//»:1). (III.  1.13)

Ebből olyan nem-kollineáris szerkezetet kapunk ,  melyben a m om entum  a térátlók 
irányába m uta t .  Az elemi cellában ta lálható  négy különböző a tom on  a m om entum ok 
[ I I I ] ,  [TTl], [TlT], ill. [ITT] irányúak (I. Ic ábrát).
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A hatdimenziós T m  ábrázo láshoz ta rtozó szerkezetek vizsgálatánál is első 
fe ladatunk a másod- és negyedrendű invariánsok m eghatározása. A m ásodrendű 
invariáns itt c \ +  c l +  ej +  c \ 4- cl +  c§. A negyedrendű invariánsok meghatározására 
az alábbi módszert a lka lm az tuk : a r ( együtthatókból előállíto ttunk egy tetszőleges 
negyedrendű kom bináció t,  például cfc2c6-t és megnéztük, hogy a tércsoport elemei 
mibe viszik át ezt a kifejezést. Ha egy szimmetriaelem hatására új kombináció jelent 
meg, a k k o r  ezt hozzáadtuk a kifejezéshez és az így bővített kifejezésre alkalmaztuk a
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I. ábra. Lapcentráll köbös kristályban a k (0,0) vektorhoz tartozó 
megengedett mágneses szerkezetek'
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szimmetriaelemeket,  am íg olyan negyedrendű tagok összegéből álló kifejezést nem 
k a p tu n k ,  mely m á r  invariáns volt minden szimmetriaművelettel szemben. Ezután 
v e t tünk  egy eddig nem szerepelt másik negyedrendű kifejezést és ezzel is megismétel
tük a fenti eljárást.  Az összes negyedrendű kifejezésen végigmenve így, megkapjuk 
az összes negyedrendű invariánst. A jelen példában az így kapott  invariánsok, alkal
m as l ineárkom binációkban , a következők:

( í ' í  +  CT, - f  C‘Íj - |-  CJ -f- c l  +  f i i ) " ,  (< 'í  ”  <'l +  f j  — ( 4  - f  l ' l  — Cfí)2

c\ +  4 + 4  +  <■:! +  4  + 4 . c'i 4  + r j  c'i +  4  4 . ( 111 . 1. 14)

A (111. l.3)-ban felírt mátrixok megengednének egyéb invariánsokat is, pl. c ,e44- 
+  <2^5 +  í 3t'« +  4 cí -E<.‘ßi‘3-t, a transzlációval szemben viszont ez a kifejezés
nem lenne invariáns. Beírva az invariánsokat a (II. 2.12) kifejezésbe, a minimalizálás 
u tán  m egkapjuk o k  értékeit. Az összes lehetséges szerkezet m eghatározása helyett 
néhány tipikus példát m u ta tunk  be.

A legegyszerűbb megoldástípus az, melynél csak az egyik c vesz fel zérustól 
kü lönböző  értéket. Pl. ca /  0 cselben M(r)f/> c.1c : |7).,. Az (,v,r) síkban a m om entum ok
paralelek. Az y irányban haladva ezek a ferromágneses síkok antiferromágnesesen 
csato lódnak  (I. Id ábrát) .

Egy másik szerkezettípusi kapunk  abból a megoldásból, ha c, c&---c /■ 0,
c.j =  c3 =  <•., =  t‘„ =  0. A m om entum ok  most is egyforma nagyságúak lesznek, de a
szerkezet nem kollineáris. Az le áb rán  m uta tjuk  be ezt a szerkezetet.

Végül olyan szerkezetek is lehetségesek, melyekben nem minden m angán a tom  
m om e n tu m a  azonos  nagyságú, sőt az is lehetséges, hogy egyes m angán  a tom okon  
nincs irányított m om entum . Pl. a <•, ■■■<•„ e;, <■, c,. c /  0 esetben

M ( r )  :r.- < [cA( ^ ,  -I-</',) í e ,(>/>, I '/>..,) I c . \ ■ 0.,)). (III. 1.15)

Az ennek megfelelő, az I f  áb rán  bem utato tt  szerkezet olyan, hogy a négy m angán 
a to m  m om en tum a rendre az ( 1111. [00T], [0 l0 | és (T(X)] irányba mulat.  Az oldalla
pokon  levő a tom ok  m om entum ai egyenlők és éppen kikompenzálják a csúcson levő 
a to m  m om entum át.

Ily m ódon  m eghatározhat juk  m indazokat a /  anlifcrromágneses szerkezeteket,  
melyek lapcentrált köbös kristályban kia lakulhatnak , ha a mágneses cella mérete 
nem haladja meg a Bravais-cclláét. A kísérletek [18] arra u ta lnak, hogy a y-mangán 
mágneses szerkezete ezek közül az la  áb rán  bem uta to tt  szerkezetnek lelel meg. 
Az a —y fázisátalakulás miatt  a mérések bizonytalanok.

b) A Mn^Pt és M n ;,Rh m ágneses szerkezete

M n ;,Rh rendezett ö tvözetben Kouvel és Kasper [19] neutrondilfrakeiós mérései 
nem koliineáris antiferrom ágneses szerkezet jelenlétét m uta tták .  M n3Pt vizsgálatakor 
Sidlni és m unka társa i  [20] két egym ásutáni fázisátalakulást és két kü lönböző  an t i
ferrom ágneses fázis fellépését észlelték, de nem írták le pontosan a két szerkezetet. 
Ez a körü lm ény tette indoko lt tá  a Mn.,(Pt, Rh) ötvözetrendszerben le játszódó fázis- 
á ta lakulások  további kísérleti vizsgálatát [21]. A neutrondiflYakciós mérések k ié r
tékelésének megkönnyítésére m eghatároz tuk  azokat a mágneses szerkezeteket, me
lyek m ásodrendű  fázisátalakulással létrejöhetnek.
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Nem vizsgáljuk az összes lehetőséget, hanem csak azokat ,  melyek a kísérletből 
ismert transzlációs tu la jdonságoknak  eleget tesznek. A mérések szerint Mn.,Rh ban 
a  mágneses elemi cella egybeesik a kémiai elemi cellával, M n ;,Pt-ben pedig a szuper- 
reflexiók fellépése egy irányban duplázódott mágneses cellára utal.

A rendezett M naPt és M n3Rh C u3Au típusú köbös kristályszerkezettel rendel
kezik, té rcsoportja  0'h ( Pm  3ni). A Pt, ill. Rh a tom ok  egy kocka csúcspontjain 
helyezkednek el, a Mn a tom ok  pedig a lapközepeken.

A fent em lített transzlációs tu la jdonságokból következik, hogy a mágneses

m om e n tu m  sűrűségének (II. 3.2) kifejtésében csak a k - 0-hoz és a k  ̂ !>.,

0 , 0 , f | - h o z  ta rtozó ábrázolások bázisfüggvényeit kell figyelembe venni. 
2a)

Vizsgáljuk először a k 0 esetet. Az 0'[ tércsoportban a k — 0 vektorhoz 10 
áb rázo lás  tartozik [I0J, ezek közül azonban  csak a t ( egydimenziós és r.t kétdimen
ziós ábrázo lás  ír le mágneses m om entum ot a m angán a to m o k  helyén, a csúcson 
levő Rh vagy Pt a tom ok  esetleges m om entum át csak r, írhatja le. A r, irreducibilis 
ábrázo lás  bázisfüggvényét </>,-gycl jelölve az axiálvektorokkal szorzott t|»,
\|#2 c ,.</>, és v|»:, hárm as egy irreducibilis ábrázolás bázisfüggvényeit adja,
m égpedig a t :, ábrázolásét. (II. 3.7) alapján felírva M (r)- t  ezekkel a függvényekkel, 
m eghatározhat juk  a másod- és negyedrendű invariánsokat, melyek:

< i I í'-j I <íi, (< ; -f i'l 4- rjj)2, <’} -l r í  +  . (III. 1.16)

Ezek az invariánsok azonosak a (III. l . 8)-ban kapott invariánsokkal és ezért a mini
malizálás eredményeképpen a (III I.IO)-ben felsorolt megoldástípusokat kapjuk 
A /  első típusból a r ,  0 esetet véve M (r)  - ce<l>, ferromágneses szerkezetei ír le :•

irányú m om entum m al.  Az Rh a tom okon  is lehet irányí
tott m om entum . Ez a szerkezet lá tható  a 2. ábrán.  Az 
ehhez a megoldástípushoz tartozó másik két esetben v, 
illetve y  irányú m om entum m al kaptunk ferromágneses 
szerkezetet

A második megoldástípusnál is (pl. r ,  — c2 --- c -/ 0) 
ferromágneses szerkezetet kapunk , de a m om entum ok
ilt nem a /  élek, hanem a lapátlók irányába mutatnak.
A harmadik megoldástipus pedig az [ I I I ]  irányú m o
m entummal rendelkező ferromágneses szerkezetet írhat 
le. Ezekben az esetekben is lehet irányított m om entum  
az Rh a tom okon ,  mégpedig az Mn atom ok m om entu 
mával pataiéi vagy antiparaiéi beállásban és azokétól 
kü lönböző nagyságú mom entum m al.

A r:, ábrázolást vizsgálva a két bázisfüggvényt je
löljük <■/>[" és 'K :l,-nek. Az egység axiálvektorokkal 
szorozva a kapott hat függvényen a tércsoport reducibi-

lisen ábrázo lódik .  kiredukálással a r, és r 5 ábrázolásokat kapjuk. Könnyen belátható,
hogy az ezekhez az áb rázo lásokhoz ta rtozó bázist iiggvények a következők: a r*
ábrázo láshoz

\]/j" e x(«#»íSl r</>.f’), «I»-*" e,.(R2
t̂ 11 -  e ^ f i ^ í 81 c <!>?') ■ (III. 1.17)

2. áhni. Cu;,Au típusú kris
tály lehetséges ferromágneses 
szerkezete. A momentum 
[I00|. |l 10) vau\ (III)  irám ú 

lehet
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a Tr, ábrázo láshoz pedig

M*' eA(</>[:" - j - r  <J>Í:" ) ,  \J/V‘' er (c®4>(9> +

e.(<: </>!3' I K0 Í3»), (III. 1.18)

ahol k — exp | ^  j . A transzform ációs mátrixok alakjából leolvasható a <J> függ

vénynek az M n a tom ok  helyén felvett relatív értéke is. I. 2. ill. 3-mal jelölve 

a (o, 2  , 2 )  ’ <y]< ül- ( 2 • y> helyeken ülő Mn a tom oka t ,  a / t  kapjuk,

hogy
<*>{»> (I ) =  <*><»', <7>|3, (2) -- r. </>j;"(3)

<f.!3, ( l )  =  s t f 'P ’O).  «/>!*’ ( 2) — ( I ). </>i:" (3 )  r 0 . f ' ( D .  (III.  1.19)

Ezeket beírva (III.  1.7) és (III. 1.18) kifejezésébe

v|/í4’( I ) =  0 . *|/|"(2) =  fK " (  I )• M 4,<3) icx ‘K " (  1).

i|/.i4>(l) =  ~/e,. </>!:" (  I), \|/V'(2> 0, v}/!4l(3) /e ,.0!;"( I),

. + Í 4,(D  /cr «/>{'*( 1). i |C ( 2 )  /e. <í>{3,( I ). v|<;"(3) 0 . (III.  1.20)

illetve a t 5 áb rázo lásához  ta r tozó  bázisfüggvényeknél

♦ { « ( 1) =  2c ,  *{s' ( l ) f xl/}', (2 ) c , ‘/>|3»(l), «l»í:,'(3) e.s 0 |3' ( l ) ,

»!/.í:>,( l )  =  — e,.</>{'"( I ). v(;V"(2) 2cr <l>rV). \J».ír,’(3) - c, ^í*'(  I ),

^ ' ( 1) - e ; 0 | :l,( l ) ,  vl>.;r" ( 2 ) c. '/-r"( l) .  v[/.':' l(3) 2e . «/»{ " ( 1).

( I I I . 1.21)

M indkét ábrázo lásnál a m ásod- és negyedrendű invariánsok megegyeznek a 
(III.  1.16). ill. (III.  l .8 )-ban felsoroltakkal és ezért a minimalizálás után  a (111. 1.10) 
m egoldás típusokat kapjuk. Először a r ,  ábrázo láshoz ta rtozó (III. 1.20) bázis- 
függvényekkel leírt szerkezetet nézzük. R ögtön megemlítjük, hogy a ródium  atom ok  
helyére a (II. 3.4) Kovaljev-lele feltétel teljesül és azért ezeken az a to m o k o n  mágneses 
m om en tum  nincs. Az első típusú megoldásnál a 0 esetet véve (III. l.20)-ból 
lá tha tóan  az. a lap- és fedőlapon levő M n a to m  m om entum a zérus, az o lda llapokon  
levő M n a to m o k  m om entum ai pedig k ikompenzálják egymást. Ez a szerkezet 
lá tha tó  a 3a áb rán .  A m ásodik  m egoldástipusból a <•, c, c / 0  esetet m utatja  a 
3b ábra . Itt M ( l ) ~  - e v, M ( 2 ) ~ c x és M (3) c.v t-er  Végül a harm adik  megöl- 
dástípusná! olyan háromszögszerkezetet kapunk ,  melyben a m om entum ok  a lapá t
lók irányában fekszenek (I. a 3c ábrát).  Az egyes a to m o k o n  levő m om en tum ok :

M ( I ) ~  -- e,. +  e . , M (2) ~ e r -- c . , M ( 3) — e ,  +  eJf.

A r ,  áb rázo láshoz  ta r tozó  (III. 1.21) bázisfüggvények segítségével is megnéz
hetjük a három  típusú m egoldáshoz ta r tozó  mágneses szerkezeteket.  Ezek a szerke
zetek lá tha tók  a 4 . ábrán .  Itt is adódik  egy három szög  szerkezet, de azzal a k ü lönb 
séggel a  3c áb rán  m uta to t t  szerkezethez képest,  hogy a m om entum ok itt az ( I I I )  
síkon belül a [2 T T], [T 2 T] és [T T 2] irányba m uta tnak .

MÁGNESES SZERKEZKTEK ÉS FÁZISÁTALAKULÁSOK VIZSGÁLATA I ANDAU ELMÉLETE ALAPJÁN 5 4 7
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Egy dologról elfeledkeztünk az előzőekben, pedig ez egyes esetekben igen lénye
ges lehet. Arról ugyanis, hogy a t 8 ábrázolás  kétszer szerepelt, először a r „  m ásodszor 
a  t 3 ábrázolás bázisfüggvényeinek és az ax iá lvek toroknak  összeszorzásából kapo t t  
függvények k iredukálásánál.  A  két esetet külön vizsgáltuk és így kap tunk  ferro-, 
ill. antiferromágneses szerkezeteket.  Valójában azonban  a kétszer fellépő t ,  á b rá 
zolást együttesen kellett volna vizsgálni, figyelembe véve, hogy a két esethez ta i tozó  
c együtthatókból vegyes másod-, ill. negyedrendű invariánsok is előállíthatok. 
A lehetséges szerkezetek szempontjából ez azt jelenti,  hogy a t ,  ábrázolásból nem 
tisztán ferro-, ill. antiferromágneses szerkezetet kapunk , hanem mindig megjelenik 
a ferromágneses szerkezetre rá rakódva  az ugyanolyan típusú megoldáshoz ta rtozó 
antiferromágneses szerkezet is és fordítva. A 4c áb rán  látható  antiferromágneses 
szerkezettel kapcsola tban pl. ez azt jelenti,  hogy az ( 111) síkban fekvő kom ponensek
kel együtt megjelenhet [111] irányú ferromágneses kom ponens is. Az ily m ódon 
já ru lékosan  megjelenő kom ponens  várha tóan  kis am plitúdójú , mert jelenléte an 
izotrópia erőkkel kapcso la tos  [21],

Ha az egyes kom ponensek  nagyságrendi viszonyairól nem aka runk  semmit 
m ondani,  és csak a kristály mágneses szimmetriája érdekel, a k k o r  elég minden á b rá 
zolást csak egyszer vizsgálni. Ebben az esetben azonban  nem a lkalm azható  a m o
m entum  sűrűség m eghatá rozására  a fenti módszer, hanem a (II 3) fejezet végén 
leírtak szerint kell e l járnunk.

MiijRVi mágneses szerkezete a neutrondilTrakciós mérések szerint a 4c ábrán 
bem uta to t t  szerkezet. A fent említett megfontolások szerint a mágneses szimmetria 
megengedné, hogy [M l]  irányú eredő m om entum  jelenjen meg, a szuszceptibilitás- 
mérések szerint viszont nincs k im uta tha tó  nagyságú eredő m om entum . Megemlít-
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5. ábra. Cu;,Au típusú kristályban egy irányban duplázott cellával kialakuló 
antiferromágneses szerkezetek

jü k ,  hogy M n 3Pt-ben is ta láltak hasonló  háromszögszerkezetet, ez azonban  első
rendű fázisátalakulással jön  létre.

Mn-,Pt-ben a  param ágneses  fázisból m ásodrendű  fázisátalakulással k ia lakuló 
mágneses szerkezetben a mágneses cella mérete egy irányban nagyobb, mint a kémiai 
elemi cella. Anélkül, hogy a számolás részleteibe itt belemennénk, megjegyezzük,
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hogy a lehetséges mágneses szerkezetnek kél lényeges vonása van. Az egyik az, 
hogy egyirányú duplázódás esetén a m om entum  csak ennek a tengelynek az irányá
ban m u ta tha t ,  a másik pedig az, hogy vagy csak az alaplapon van m om entum , vagy 
csak az o lda llapon , de egyszerre nem jelenhet meg minden M ii a tom on mágneses 
m om entum . Az egymás fölötti rétegekben a m om entum ok antiparalelek. Az. a lap
lapon egyértelmű a m om entum ok elhelyezkedése, ilyenkor a Pl a tom okon  is lehet 
rendezett m om entum . Az o ldallapokon viszont kétféleképpen lehet a m om entum o
kat  elhelyezni. Ezeket a szerkezeteket m ulatja  az. 5. ábra . A kísérleti adatok arra 
uta lnak, hogy a rendezett M n ,P t  ötvözetben az 5c áb rán  látható  szerkezet valósul 
meg.

c) A z  M nPt és M nP d  mágneses szerkezete

Következő példaként az 50 50"..-os összetételű M nP t,  illetve az azonos kris
tályszerkezetű M n P d  ötvözetei vizsgáljuk. Ugyancsak CuAuI típusú D\h (P4/minm) 
té rcsoportú  kristályszerkezettel rendelkezik még néhány más mangánötvözet is, így 
megfontolásaink azokra is igazak. Mn Au 122], Mn Ni [23|, Mn Rh [24] és Mn Pt
[25] esetén m ár korábbi mérések kimutatlak  anliferromágneses szerkezetet, a Mn Pd
[26] szerkezetét pedig i\z inlézetben vizsgáltuk.

Megint csak egy meghatározott cellával rendelkező mágneses szerkezetet vizs
gálunk. A fi. áb rán  látható, a primitiv tetraeonális cellához képest kétszeres térfogatú

t (■■■
♦

/

6. ábra. CuAul típusú kristályszerkezetben lehetséges mágneses szerkezetek
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cellában indexelhetők a reflexiók, és ezért az ilyen cellájú szerkezeteket keressük. 
A k o rábban  b em uta to t t  és nagy csoportelméleti appará tus t  igénylő számolással 
szemben itt m ost egy igen egyszerű módszert m uta tunk  be. e /  azonban  csak ilyen 
egyszerű szerkezeteknél jelent könnyítést.

A transzlációs tu la jdonságokból következik, hogy vagy minden Mn atom  
m o m e n tu m a  paralel (I. 6a ábrát) ,  vagy az a lap lap  közepén levőé antiparalel a csúcso
kon  levő m om e n tu m o k h o z  képest. A tényleges feladat a m om entum oknak  a kristály
tani tengelyekhez viszonyított helyzetének meghatározása. A csúcson levő a tom  
m om en tum a legyen M  =  (A7,, A7,,. A7.). Nézzük meg a tércsoport elemeinek hatását 
ezekre a m om en tum kom ponensek re :

I

i
/ /2 i h i:i /'i« Ihr.

1
A7, | Mx M x M x A7, A7,. M, A /, M, A7,

My A7,. - A 7 , A7, A7, A7, A7, A /, A7, A7,.

A7. | A7. -  A7. -  A7. A7. A7. A7, M A7. A7.

H a a cellában tö b b  a tom  van, a k k o r  mindegyikre fel kell írnunk a kom ponensek 
transzform ációs tulajdonságait .  Határozzuk meg ezután a /  ezekből a kom ponen
sekből felépíthető m ásod- és negyedrendű invariánsokat.  A jelen példában e / e k :

+ M ;,  (A/*-| A/;)". A/f. (A /; ! A/*) A/:.

A szabadenergia kifejezését (II. 3 .l2)-hcz hasonlóan  írjuk fel, de a r-kből felépített 
invariánsok helyett ezeket az invariánsokat használjuk, majd az M t  kom ponensek 
szerint minimalizálunk azzal a feltétellel, hogy az egyik m ásodrendű  invariáns 
együttható ja  negatív, a többi együttható  pozitív. Végül is háromféle megoldást 
k a p u n k :

1. A7. 0, A7, M y 0

2. A/, 0, A/v A/. 0 vagy

A/,, r- 0. A/, A/. 0

3. M ;  =  A/; /  0. M : 0.

A m om entum  tehát a te tragonális tengely irányába, vagy arra  merőleges él, vagy 
lapátló  irányába m uta t.  Ez a háromféle szerkezet lá tható  a 6b, c és d  ábrán.

Eddig nem vizsgáltuk azt, hogy vajon lehet-e irányított m om entum  az oldal
lap közepeken ülő nem m angán  a tom okon .  A Mn atom ok  m om entum ának  isme
retében megnézhetjük, hogy lehet-e a Pt, ill Pd a tom okhoz  olyan m om entum - 
irányítást rendelni, mely nem változtatja meg a Mn atom ok  m om entum ai által 
megszabott mágneses szimmetriát. Ha ilyen irányítás lehetséges, mint ahogy a
2. és 3. m egoldástípusnál ez a helyzet, a k k o r  a Pt, ill. Pd a tom ok  is rendelkezhetnek 
irányíto tt  m om entum m al.  A nagyságrendi viszonyokról annyit m on d h a tu n k ,  hogy 
mivel a Pt a to m o k  helyén az első szomszédoktól származó effektiv tér  zérus, a 
távolabbi szomszédok, ill. az an izo tróp ia  effektusok hatása  pedig kicsi, a Pt a to m o 
kon levő irányíto tt  m om en tum  nagysága nagyságrenddel kisebb, mint a Mn atom ok  
m om entum a.
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A  neutrondiffrakciós mérések szerint az M nP t,  ill. M n P d  mágneses szerkezete 
a  6c, ill. d  áb rán  bem uta to tt  szerkezetek valamelyike. A  M n atom ok  ülnek a csúcso
ko n ,  a Pt, ill. Pd a tom ok  pedig a lapközepeken. A porfelvétel alapján a kétféle 
m om entum irány ítás  közö t t  nem lehet különbséget tenni. Megemlítjük, hogy KaSper

és Kouvel [23] M nN i esetén á l ta lánosabb  szerkezeteket is 
v i/sgált, mint az itt tárgyaltak, de azok a paramágneses 
fázisból elsőrendű fázisátalakulással jöhetnének csak létre.

7. ábra. FeGe, Bravais- 
cellája a bázisvektorokkal

2. FeGe., m ágnesei szerkezete

F eG e2 mágneses szerkezetét többen vizsgálták k í
sérletileg, az eredmények között azonban  több  ellent
m ondás  akadt.  Yasukochi és m unkatársa i [27] gyenge 
ferromágnességet észleltek, Pauthenet [28], valamint 
Forsyth és munkatársai [29] viszont tisztán antiferro- 
mágnesesnek találták az F eG e ,  mintájukat.  A neutron- 
diffrakciós mérések [30, 31, 32] porfelvétel alapján egy
szerű kollineáris antiferromágneses szerkezetre utalnak 
azonos  mágneses és Bravais-cellával. Forsvth  és m u n 
katársai [29] egykristályon végzett mérései viszont azo
nos cellájú, de nem kollineáris szerkezetet adtak. Ezen 

szükségessé a m ásodrendű fázisátalakulással kialakulóellen tm ondások  tették 
szerkezetek m eghatá rozásá t  [33].

F eG e2 tércentrált te tragonális  kristályszerkezetű, tércsoportja Djjj (14/mcm). 
A  Bravais-cellában négy Fe a tom  van, ezek m om entum ait jelöljük M t, ML, M 3, 
M 4-gyel. A négy a tom  elhelyezkedését a 7. ábra  mutatja. Az itt nem részletezett egy
szerű szám olás eredményeként kapjuk, hogy a m om entum ok  egymáshoz képest 
négyféleképpen helyezkedhetnek el:

1. m , =  m 2 =  m 3 =  m 4

2. M ,  =  - M * =  - M 3 =  M 4
3. M , =  —M S =  M , =  ~ M 4
4. M ,  =  M 2 =  — M j —- - M ,

ferromágneses, tércentrált te tragonális 
antiferromágneses, tércentrált tetragonális 
antiferromágneses, primitív tetragonális 
antiferromágneses, primitív tetragonális.

M indegyik  szerkezet kollineáris és gyenge ferromágnességet [7] egyik sem enged 
meg. Az észlelt ferromágneses járu lék  [27] valószínűleg szennyezésektől származott.

A szimm etriam egfontolások a m om en tum ok  irányára is szigorú megkötést 
adn a k .  Vagy a [001] irányban, vagy pedig a (001) síkon belül az [100] vagy [110] 
irányban  feküdhet a m om entum . Közbenső szögek nincsenek megengedve.

A porfelvételek jó  egyezésben vannak a 3. modellel,  az egykristályos mérések 
viszont egyik szerkezettel sem egyeznek. Vagy hibás volt az egykristályos mérés, vagy 
pedig az észlelt nem-kollineáris szerkezet nem egy m ásodrendű fázisátalakulással 
jö n  létre. További vizsgálatok szükségesek ennek eldöntésére.
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IV. Több lépéscs mágneses fázisátalakulások

1. A több lépéses fázisá ta laku lások elm élete

A (II. 3.) fejezetben tárgyaltuk a paramágneses fázisból k ia lakuló  mágneses 
szerkezetek m eghatározását.  Láttuk ,  hogy a kü lönböző  irreducibilis ábrázolások 
külön vizsgálhatók. P on to sab b a n  szólva a  mágneses fázis sz immetriájának m egha
tá rozásához  elegendő a (II. 3.7) sorfejtésben minden irreducibilis ábrázo lás t  külön 
vizsgálni. A (II. 3.2) sorfejtésre m ár nem igaz ez az állítás. E lőfordulhat ugyanis, 
hogy a k ü lö n b ö z ő  a kom ponensek  kifejtésében más és más ábrázolást véve, az e„ 
ax iá lvek to rokka l való szorzás után ugyanaz az ábrázolás  m ár kétszer fordul elő. 
Ezzel a kérdéssel majd a következő fejezetben foglalkozunk. Itt most feltételezzük, 
hogy to v á b b ra  is m inden ábrázolás  csak egyszer fordul elő.

í r ju k  fel a (II. 3.12) szabadenergiakifejezést:

<*> -  <K+ 2 A tf m (c) +  2 ' £ ; / / > )  +
í j

M inden  irreducibilis áb rázo láshoz  egy m ásodrendű invariáns tartozik [8], a negyed
rendű invariánsok  között vannak  vegyes invariánsok is, melyek kü lönböző irredu
cibilis áb rá zo lá so k h o z  ta r to zó  r,-ket ta rta lm aznak . A paramágneses fázisból a k k o r  
jelenik meg egy mágneses fázis, am iko r  az egyik m ásodrendű  invariáns együttható ja  
negatívvá válik. A minimalizálással m eghatá rozo tt  zérustól kü lönböző  e j"  együtt
ha tó k  a hőmérsékle t függvényei és ezzel együtt az M (r)  mágneses sűrűség is változik 
a  hőmérsékle tte l,  de oly m ó don ,  hogy közben a kristály szimmetriája változatlan 
m arad .  A hőmérsékle tet tovább  csökkentve egy 7,,-nél ú jabb fázisátalakulás követ
kezhet be. Egy új mágneses m om en tum  kom ponens  jelenik meg és ezzel a szimmetria 
is megváltozik. A jelen tárgyalásban ez annak  felel meg, hogy a c t együtthatók  egy 
ú jabb  c/2) soroza ta  válik zérustól különbözővé. A fázisátalakulás akko r  lesz m ásod
rendű ,  ha 7 ^ -ben a c(-k fo lytonosan változnak. A vegyes negyedrendű invariáns 
létezése miatt  r,-k egym ást befolyásolják, de feltehetjük, hogy c -11 változása lassú 
és ezért kon s ta n sn ak  tekinthető . E k k o r  r / 2l-k m ásodrendű  invariánsának együtt
h a tó jakén t nem  egyszerűen egy At(T )  veendő, hanem  a vegyes negyed-, hatod- és 
m agasabb  rendű invariánsokból is az /  ‘~>(í <“’) leválasztásával kapo tt  rész. Ezek össze
gének kell negatívvá válnia. Eredményül így egy olyan mágneses szerkezetet kapunk , 
mely ké t  mágneses szerkezei szuperpozíciója, melyek a paramágneses fázisból 
m ásod rendű  fázisátalakulással kü lön-külön  is kia lakulhattak  volna. T ö b b  lépésben 
m á r  egészen bonyolu lt  mágneses szerkezetek a laku lha tnak  ki.

A fenti e l járásnál a m agasabb  rendű invariánsokat is figyelembe kellett venni, 
m ert  Tcn közelében m ár  nem tekinthető  kicsinek. Ezt megkerülhetjük az alábbi 
m ó don  ‘[34], M ,(r, T )  M „(r, 7>vel jelölve T(i fölött,  ill. alatt a mágneses m om en
tum  sűrűségét, vizsgáljuk a

M í ( r . r ) = j ” " ( r ' 7' ) - M ' (r r - ) I;;; ; .  o v . u >

függvényt és fejtsük ezt ki (II. 3.2) m intájára . A ko rább iakhoz  hasonló  számolással 
m egkapha tjuk  az ú jonnan  megjelenő M,,(r) mágneses m om entum ot,  mely rárakódik  
a  Tc fölötti M |(r) momentum eloszlásra .

4 Fizikai F o lyó ira t X V N I/6
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Az új mágneses kom ponens m eghatározásánál ugyanolyan szabadenergia
minimalizálást végzünk, mint a paramágneses—-mágneses fázisátalakulásnál, 
ezért a te rm odinam ikai viselkedést is (II.2)-höz hasonlóan tá rgyalhatnánk. M ost is 
igaz lesz, hogy a fázisátalakulás a szuszceptibilitásban szingularitást okoz. A fajhőre 
ez az elmélet véges ugrást ad ,  a fluktuációk figyelembevételével viszont a fajhő is 
szinguláris lesz.

2. A M n  S 0 4 lehetséges mágneses fázisá ta lakulásai

G. W ill és m unkatársa i  [35] nemrégen közölték az o r to rom bos  M n S 0 4-en 
végzett neutrondiffrakciós mérés eredményét. 7 7°K -en  és 4 ,2°K -en  mérve 4 ,2°K -nél 
já ru lékos  csúcsokat ta lál tak ,  melyek a lap ján  kúpos  spirálszerkezetet határoztak  
meg. A M n a tom ok  m o m e n tu m á n ak  z kom ponensei a (001) síkban ferromágnesesen 
csa to lódnak ,  az egym ás feletti síkok viszont antiferromágnesesen. Az (x, y )  síkbeli

I

i 5a

Jta

c(zl

*b(u)

fia

cu*)

m o m e n tu m k o m p o n en s  viszont cikloidos spirálszerkezetet alkot. A 8. áb ra  m utatja  
ezt a szerkezetet.  Azt akar juk  most megvizsgálni [34], hogy ez a szerkezet hogyan 
alaku lha t  ki, feltéve, hogy minden fázisátalakulás m ásodrendű.

A M nSO*bázislapcentrá lt  o r to rom bos  Bravais-cellával rendelkezik, tércsoportja

D\7h (C  mcm) [36], A kristály szimmetriaelemei: /; , ,  /í3, hm , liI7, g2 =  j o o  ^ /»a| .

g , =  | o  0 ; hx j , g M =  ig.£ • h2r„ g in “  g  4 • h.,rt .
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A  z  kom p o n en s  transzlációs szem pontból a k =  0  vektor szerint transz form á
lódik, mivel az elemi cella csúcspontjain  azonos a  m om en tum  z kom ponense.  Az

(x,j>) síkbeli kom ponens  viszont a k =  0 , o j  vektor  szerint transzform álódik ,

(A  mérések szerint yti ~  1/6.) A kü lönböző  transzlációs tu la jdonságok miatt  az ezen 
k vek to rokhoz  ta r tozó  irreducibilis áb rázo lásoknak  megfelelő. Cj-kből nem  lehet 
vegyes m ásodrendű  invariánst felírni. Ebből következik, hogy a két kom ponens  csak 
egymás u tán ,  ké t  kü lönböző  fázisátalakulásban jelenhet meg. M r .S 0 4-ben tehát 
legalább két egym ásutáni fázisátalakulás van, ha  azok másodrendűek.

Vizsgáljuk meg még az (x, y ) síkbeli forgó kom ponenst.  A k =  oj

vek to r  csillagába k-n  kívül — k  tartozik , a csillaghoz pedig négy irreducibilis á b rá 
zolás:

MÁGNESES SZERKEZETEK ÉS FÁZISÁTALAKULÁSOK VIZSGÁLATA l.ANDAU ELMÉLETE ALAPJÁN 5 5 5

lh  S í h 3 g i h2r, gm h2-, g2 g

A  (II. 3.4) feltétel a lapján  m eghatározva,  csak a F, és T 3 ábrázolás  bázisfügg
vényei í rha tnak  le mágneses m om en tum ot a Mn a tom ok  helyén. <Pl'\ ill. </>/3,-mal 
jelölve a  bázisfüggvényeket

M ( r )  =  2 e . ( c í W  +  c ä ' * l ,) + C . W *  + < « 3)) (IV. 2 .2)
tx

Transzlációnál <P{°, ill. ^  a k, ill. —k vektor  szerint transzform álódik ,  ezért 
0 <'>(r) =  <*>|°*(r) és M (r )  valós volta m ia tt  c f l  -  c $ * .  A c-k transzform ációs tulaj
donságát  vizsgálva, azok  a 7 \  és T a ábrázolás, valamint az axiálvektor áb rázo lás  
d irekt szorzatával ad h a tó k  meg, mégpedig

c[l] ,  c£ ~ T 2, r f f ,

c t f - T s ,  c } f ,  c i f  -  T x (IV. 2.3)

cfi>, c ß > - r 4, d f ,  e f f - r ,

L á tha tóan  az x  és y  kom ponensek  kü lönböző  irreducibilis ábrázolás  szerint transz
fo rm álódnak ,  vegyes m ásodrendű  invariáns belőlük nem készíthető és ezért egy

4*
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m ásodrendű  fázisátalakulásban nem je lenhetnek meg. Ha az .* és y  irányban az osz
cilláló kom ponensek  kü lönböző  hőmérsékleten jelennek meg, ak k o r  amplitúdójuk 
kü lönböző , és a spirálszerkezet ál ta lában  elliptikus spirál lesz.

Észre kell vennünk, hogy a T2 és 7^ ábrázolás, mely az x  irányú m om entum ot 
leírja, z  irányú m om en tum kom ponens t  is adhat.  A szabadenergia a következő alak
ban írha tó :

*  =  +  j - A ,C ÍV c íf  4- 2 Ä l i f i i ’eff)* +

4- 2 Bt (c \V c £ 'y  +  « ,c{ i)cg> - K ^ c ß M "  4-.. .  +

+ A nc \? c £ ' -I- A x '"{''fa*' 4- ’ ö 3(rj:I,r ^ ) , -f

+  2 ö 4(rí«V <‘>)2 + « 3c,«*rJ!' f a ,  c{«cg ' 4- ... (IV. 2.4)

A  szabadenergia (IV. 2.4) kifejezése két egymástól független rész összege, külön- 
kü lön vizsgáljuk azokat.  A r  első részt véve és bevezetve a  V =  r\xeix, c«lx = i]xe 
(.(3) r= rj,e‘x, cl.V ----- >t.e ~l/ jelölést

<l> =  <P„ }- A , rji •!■ A., i]‘: 4- \  Bx >}\ -|- ^ B, if\ -|- (at, 4- <x2) >lx >1: 4-.. .  (rV. 2.5)

i]x és szerint minimalizálva

2 A , >;v 4- 2/i, 4- (ott 4- *a) »/_. =  0
(IV. 2.6)

2/to >]. -\ 2 B 2 ifi 4- («I 4- a 2) tjx -■ 0

A szabadenergia sorfejtésében az egyes tagok nagyságrendi viszonyait,  azok kicseré
lődési vagy an izo tróp ia  jellegét úgy határozhatjuk  meg. hogy </>-1 felírjuk a mág
neses m om en tum  kom ponensekkel és a teljes göm bszimm etriá t m u ta tóka t nevezzük 
kicserélődési jellegű tagoknak . Az A-, és /?, együtthatók kicserélődési és anizotrópia 
kölcsönhatással kapcsola tosak, a, pedig csak az an izo tróp ia  energiával.  Az an izo tró
pia energia nagyságrendekkel kisebb a kicserélődési energiánál és ezért a/A  és a //i 
sokkal kisebb, mint egy. Iterációval oldva meg (IV. 2.6)-ot, nulladik közelítésben

,,x =  1/ - Ax , f), -  0 ha T  <  Tc (ÍV. 2.7)
r «I

és i< ! ( r f) =  0. (IV. 2.6) második egyenletéből viszont első közelítésben azt kapjuk, 
hogy

( IV .2.8)
fix 2/4 jj

Az előbb m ondo ttak  alapján viszont }]J>1x<k 1 és ezért kísérletileg nehéz feladat az 
ily m ódon jelentkező r  irányú oszcilláló kom ponens mfcgfigyelése.
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A fenti megfontolások végkövetkez- c cat 
tetése az, hogy a [35]-ben leírt mágneses nn 
szerkezet m ásodrendű  fázisátalakulások
kal csak három  egym ásutáni átalakulással 
jöhe t  létre. Az (.v, y )  síkbeli spirálszerke- 
zetnek ál ta lában  elliptikus sp irá lnak  kell 
lennie és az oszcilláló jc komponenssel 
együtt a 2 irányban  is meg kell jelennie 
egy oszcilláló kom ponensnek ,  ennek az 
am plitúdója  azonban  nagyon kicsi lehet.

Javasoltuk a szerkezet további kísér
leti vizsgálatát neutrondiffrakciós m ód
szerekkel, másrészt a fázisátalakulások 
tényének m eghatá rozásá t  fajhő és szusz- 
ceptibilitás méréssel,  hiszen a fázisátalaku
lások ezen mennyiségek hőmérsékletfüggé
sében anom áliakén t  jelentkeznek. Krebs 
és m unka társa i  [37] nemrégen M n S 0 4-en 
elvégzett fajhőmérése megerősíteni látszik 0 
a fenti szerkezet tö b b  lépésben történő 
kialakulását.  A 9. áb rán  közölt eredmény 
szerint a  l l , 5 ° K - e n  levő Néel-hőmérsék- 
let alatt ,  de 5 ° K  fölött a fajhőben három
csúcsot észleltek. Ezek közül kettő  megfelelhet a fenti fáz isátalakulásoknak, a h a r 
m adikra  viszont még nincs magyarázat.  További neutrondilTrakciós mérésekre 
lenne szükség, hogy meg lehessen határozni az á ta lakulások sorrendjét is.

60

1,0

20

0

9. ábra. MnSOt fajhőjének 
hőmérsékletfíiggése [371

V. Kvá/.i-fá/.isátalakulás

I. A kvázi-fázisátalakulás fogalm a

A  param ágneses fázisból m ásodrendű  fázisátalakulással létrejövő mágneses 
szerkezet szimmetriáját vizsgálva m egállapíto ttuk , hogy elengedő a (II. 3.7) kifej
tésben m inden irreducibilis ábrázolást egyszer figyelembe venni. Valójában az 
igazolható  [8], hogy a (II. 3.2) kifejtésben minden irreducibilis ábrázolás bázis
függvényeinek egyszer kell előfordulniok. A <P bázisfüggvényeket az axiálvektorok- 
kal szorozva és ezt a függvényrendszert k iredukálva a >1/ függvények m ár  azonos 
irreducibilis ábrázo lás  szerint is t ransz fo rm álódha tnak ,  am int erre a (HI. 1) fejezet
b) pon tjában  lá ttunk is példát. Ez másképpen azt jelenti,  hogy (II. 3.2)-ben a  cal 
együtthatók  egy irreducibilis ábrázolás  és az axiálvektor ábrázolás d irekt szorzata
ként t ranszform álódván , kü lönböző  a és i index mellett c, ,-k  azonos transzform á
ciós tu lajdonsággal rendelkeznek és így belőlük vegyes m ásodrendű  invariáns is 
készíthető. Ennek lesz a  tovább iakban  lényeges szerepe, és egy új típusú mágneses 
rendeződéshez fog vezetni [38]. Lényeges megjegyezni, hogy ez a mágneses m om entum  
vektor  jellegével kapcsola tos és ezért ötvözetrendeződéses fázisátalakulásokra az 
a lábbiak  nem vonatkoznak .

Legyen cjj* (II. 3.2)-ben a h irreducibilis áb rázo lá s . /  bázisfüggvényéhez ta rtozó
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együ ttha tó ,  cjj/ pedig tartozzon az i irreducibilis ábrázoláshoz M p(r) kifejtésében. 
Tegyük fel, hogy a vektorindex figyelembevételével ezek a c-k azonos irreducibilis 
ábrázo lás  szerint transzform álódnak . Az / 1<2)(cj5)) és / 2(2)(cj? )  tiszta m ásodrendű 
invariánsokon  kívül m eghatározva az c<jß) vegyes m ásodrendű invariánst,
a  szabad energia kifejezése így írható :

<!> -  <?>n +  ^ i . / l (a>(cj2>) +  ^ a./2< a > < 2>(c}5>, cjj/) +  ... (V. 1.1)

Tegyük fel továbbá ,  hogy a  sokkal kisebb, mint A u  ill. A 2, vagyis tételezzük fel, 
hogy a vegyes invariáns által leírt energiajárulék legyen kicsi a kicserélődési kölcsön
hatásból szárm azó energiajárulékhoz képest. Ez igaz lesz, ha ez a tag egy relativisz- 
t ikusan  kicsi Dzjalosinszkij— M oriya kölcsönhatásnak, an izotrópia energiának 
vagy egy igen gyenge kicserélődési kö lcsönhatásnak felel meg. Ezekben az esetekben 
a vegyes invariánst perturbációsan vehetjük figyelembe.

A vegyes invariánst elhagyva, a  szabadenergia minimalizálásával kapo t t  egyen
letrendszert megoldva, a  (IV. 1) fejezetben m ondo ttak  szerint két egymásutáni 
fázisátalakulás já tszódha t  le 7\, ill. r 2 hőmérsékleten, melyekre igaz, hogy / f , (7 H, ) = 0  
és A 2(7'2) — 0  vagy A t(T.,) =0 és A 2( T t) ~ 0 .  Az első esetet nézve 7', alatt a  cjj'  együtt
hatók  zérustól kü lönböző  értékeket vesznek fel, cjj/ viszont továbbra  is zérus. T„ 
alatt m ár  cjj} is véges értéket vesz fel. A kétfajta c együttható  kü lönböző  mágneses 
szerkezetet írhat le, pl. két alrácsos kristálynál az egyik az egyik alrácson, míg a 
másik a m ásodik  alrácson ad  m om en tum ot ,  esetleg kü lönböző  irányú mom entum - 
kom ponensek  megjelenését írják le. Mind a 7',, m ind pedig a T., hőmérsékleten meg
jelenik a fajhőben és a s/uszceptibilitásban anom ália  a fázisátalakulás következtében. 
Vegyük m ost figyelembe az eddig elhanyagolt gyenge kölcsönhatást.  A vegyes tag 
következtében a e j 'e g y ü t th a tó k k a l  együtt a cjj,1 együt thatók  is zérustól különböző 
értéket vesznek fel már T, alatt ,  vagyis m ár ekkor  sztiperponált mágneses szerkezet 
alaku l ki. A mágnesezettség két kom ponensének  szimmetriája azonos, ezért jelen
hetnek meg egy fázisátalakulás során. Az x/A<s:I feltétel miatt cjj/ sokkal kisebb

10. ábra. e j, és cjj hőmérsékletfiiggése 
a vegyes invariáns figyelembevételével, ill. anélkül

lesz, m in t cjj*. T., alatt  m ár  nem jelenik meg új mágneses kom ponens,  de érvényét 
veszti a kom ponensek  nagyságrendi különbségére vonatkozó  kijelentés. A 10. ábra 
m u ta t ja  c-k vázlatos hőmérsékletfüggését.

A te rm odinam ikai mennyiségek (fajhő, szuszceptibilitás) pontos  vizsgálatára a 
Landau-elm élet nem alkalm as, ezért itt nem fogunk' kvantita tív eredményeket
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közölni a T 2 körü li  viselkedésre. Kvalitatíve viszont a következőket m ondha tjuk .  
Nulladik  közelítésben 7\-nél és 7 2-nél m ásodrendű  fázisátalakulás já tszódik  le, a 
szuszceptibilitásban és a  fajhőben végtelen m ax im um  jelenik meg, mely a mágneses 
m om e n tu m  gyors növekedésével és a  f luktuációkkal kapcsolatos. A  per turbác ió  
figyelembevétele m ódosítan i fogja ezt a  képet, de nem túl drasztikusan. A zt várjuk, 
hogy ha  a per turbáló  kö lcsönhatás  nagyon gyönge, a k k o r  J^-nél továbbra  is meg
m a ra d  a fajhőben és szuszceptibilitásban egy m axim um , csak egy kicsit kiszélesedik 
és nem  nő  a végtelenbe. A  10. áb rábó l lá tha tóan  ezek a  m ax im um ok  a T2 a la tt  
gyorsan növekedni kezdő  mágneses k o m ponens  következményei.

A fentiekből következik, hogy a fajhő és szuszceptibilitás hőmérsékletfüggésé
ben a k k o r  is megfigyelhető m axim um , am iko r  nem is já tszódik  le fázisátalakulás, 
c sak  egy m á r  meglevő, de kis mágneses k o m ponens  erősebben növekedni kezd. Ezt 
a  jelenséget nevezzük „kvázi-fáz isá ta lakulásnak” .

2. A vivianit Szerkezete és fázisá ta laku lása i

Forstat és m unka társa i  [39] a  vivianit (Fe3( P 0 4)2 - 8 H 20 )  fajhőjét vizsgálva azt 
ta lá l ták ,  hogy 12,4°K -nél és 9 ,6°K -nél  két éles csúcs jelenik meg, 3 ° K  tá ján  pedig 
egy igen elkent csúcs. A  4 .2 °K -e n  elvégzett N M R  mérésből [40] ismeretes volt, 
hogy  a  v iv ianitban két nem  ekvi
valens vas-pozíció van és azokon  
az  effektiv tér kü lönböző  hőm érsék
letfüggést m uta t.  Ezért a  ké t  faj
hőcsúcso t úgy értelmezték, hogy 
a z o k  a  két alrácson egymás után 
bekövetkező mágneses rendeződés
nek felelnek meg. A  tovább iakban  
a  vivianitban lejátszódó fázisátala
ku lá soka t  vizsgáljuk.

A  vivianit (Fe3( P 0 4)2 ■ 8 H 20 )  
m onok lin  rendszerben kristá lyoso
dik, té rcsoportja  C%h (C  2/m), szim
metriaelemei h u  ht , A25 és /i28. (A 
koord iná ta rendszer  y  és z tengelyét 
a  k r is tá lyban  a szokásos választás
nak  megfelelően a , ill. fc-vel jelöljük.)
A  bázislap-centrált ce llában a ké t
fajta  vasa tom  elhelyezkedését a  11.
á b ra  mutatja .  Az N M R  mérésekből ismeretes [41], hogy vagy a csúcson és lapközépen 
elhelyezkedő I. típusú  vas ionok antiferromágnesesen vannak  csatolva és a II. típusú 
ionpárok  is antiferromágnesesen csa to lódnak  (a pá ro n  belül a m om en tum ok  parale- 
lek), vagy pedig az (ab) síkon belül a m o m e n tu m o k  paralelek, de a c i rányban  az 
egym ásutáni síkok antiferromágnesesen csato lódnak . Az első esetet fogjuk most 
részletesebben vizsgálni,  a  másik esetben is hasonló  következtetéseket lehetne egy
1 :í/ i-fázisátalakulás lehetőségéről levonni.

11. ábra. Fe3(P 0 4V 8  HaO-ban a  két fajta vasatom 
elhelyezkedése

A (000), ± (0 6 0 )  és -i  ~  oj ±  (ObO) pon to k b a n  ülő ionok  mág-
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neses m o m e n tu m á t  rendre S lf S 2, S„-tal jelölve a fentiekből következik, hogy 
S } =  — S s, S 3 =  S4=  — S 5=  -  S„. A m á r  ko ráb b a n  is a lkalm azott módszerrel a 
együ ttha tók  helyett ezek transzformációs tulajdonságait vizsgáljuk. Az N M R *  
mérésekből még az is következik, hogy a m om entum  az (ac), vagyis (.y, v) síkban 
van, ezért elég ezeket a kom ponenseke t vizsgálni.

hí h\ h2a />28

S l tx r  1 - 1  1 - I  (V .2 ,1)

S „ x,  1 - I  1 - 1

A szabadenergia kifejezése m ásodrendig  így írható :

=  ^o  +  -^i S ix  +  A 2 S f ,  +  ■S'iy +

+  Bl >$3* +  SUf +  &3x $3>• +

"K*iS i t Sax 4' *2SípS$y -f <x3S ix S ,y +  *4 iSjj,iS;lí +  •••

(V. 2.2)

A z első három  tag  az első alrács atom jai közötti kicserélődési kö lcsönhatásnak és 
an izo tróp iának  felel meg, a másik három  tag  a m ásodik alrács kicserélődési, anizot
róp ia  energiáját írja le, végül az utolsó négy tag a két alrács közötti kicserélődést 
és anizotrópiá t.  Az (V. I) fejezetben álta lánosan  e lm ondo ttaka t  itt alkalmazva azt 
kap juk ,  hogy a 4 ,2 °K -e n  megfigyelt mágneses szerkezet egy fázisátalakulással is 
k ia lakulhat ,  hiszen a vegyes invariánsok létezése miatt  m ár  egy m ásodrendű tag 
együ ttha tó jának  negatívvá válásakor megjelenhet m indkét alrácson mágneses 
m om entum . Ugyancsak a vegyes invariánsok jelenléte m ia tt  viszont lehetőség van 
kvázi-fázisátalakulásra is. A megfigyelt két fajhőcsúcs tehát egy m ásodrendű fázis- 
á ta laku lásnak  és egy kvázi-fázisátalakulásnak lehet a  következménye [38],

A két fajhőcsúcsot m ásképpen is lehet értelmezni. Feltehetjük, hogy két valódi 
m ásodrendű  fázisátalakulás já tszódik  le, de a k k o r  a mágneses szerkezetnek kü lö n 
böznie kell az N M R  mérésben észlelt szerkezettől.  Van den H andel és munkatársai 
[42] úgy m agyaráz ta  a fajhőcsúcsokat,  hogy a m agasabb  hőmérsékleten levő fajhő
csúcs a rövid ható távolságú  rend fellépésének felel meg, és az alacsonyabb hőm ér
sékleten levő csúcsok felelnek meg a hosszú hatótávolságú rendnek. Ennek a kér
désnek az eldöntésére további vizsgálatok szükségesek.

összefoglalás, következtetések

A dolgozatban  a m ásodrendű  fázisátalakulások Landau  elméletének néhány 
alkalm azásá t és általánosítását vizsgáltuk. A paramágneses fázisból m ásodrendű  
fázisátalakulással létrejövő mágneses szerkezetek szimmetriájára vonatkozó k ikö
tések segítségével m eghatároz tuk  néhány a K F K I  Szilárdtestfizikai L abora tó rium á
b an  kísérletileg is vizsgált anyagban  a mágneses m om entum  lehetséges irány szerinti 
eloszlását.  A  m angána lapú  ötvözeteknél az ilyen típusú számolások segítették a 
neutron-diffrakciós mérések kiértékelését.  A Fe G e2 mágneses szerkezetét vizsgálva 
m egállapíto ttuk ,  hogy az egyes méréseknél észlelt „gyenge” ferromágnesség szennye-
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zések következtében lépett fel és nincs köze a Dzjalosinszkij—Moriya-féle gyenge 
ferromágnességhez. M egm uta t tuk ,  hogy az egykristály mérésekből kapo t t  nem 
kollineáris mágneses szerkezet nem jöhe t  létre a paramágneses fázisból egy m ásod
rendű  fázisátalakulással.

Az elméletet több ,  egymás u tán  bekövetkező m ásodrendű  fázisátalakulás 
esetére ál talánosítva megvizsgáltuk, hogy milyen szerkezetek alakulha tnak  ki. 
O lyan szerkezetek szuperponálódha tnak ,  melyek külön-külön  is megjelenhetnének 
a param ágneses fázisból. H a  lényeges rácsállandó torzulás lép fel, a k k o r  viszont 
az  első fázisátalakulás után  a lacsonyabb szimmetriával kell ismételni a számolást. 
A  M n S 0 4 mágneses szerkezetét vizsgálva megállapíto ttuk , hogy a leírt szerkezet 
m ásod rendű  fázisátalakulásokkal h á ro m  egym ásutáni lépésben a laku lha to tt  csak 
ki. Az így k ap o t t  szerkezet azonban  valamivel á l ta lánosabb , mint a mérések alapján 
leírt. A kúpos spirál szerkezetben az (x , y )  síkbeli oszcilláló kom ponensek  kü lönböző  
am p litúdó júak  és ezért elliptikus szerkezetet adnak .  A  nemrégen elvégzett fajhő
mérések a lá tám asztani lá tszanak azt az  eredményt, hogy a M n S 0 4-ben több  fázis- 
á ta lakulás  já tszódik  le. További,  elsősorban neutrondiffrakciós vizsgálatokra lenne 
szükség, hogy tisztázni lehessen az egyes fázisok természetét.

Végül felhívtuk a figyelmet a r ra ,  hogy mágneses anyagokban , ahol a rend
param éte r  vektorm ennyiség, a  rendeződésnek egy új fajtája következhet be, melyet 
kvázi fázisá ta lakulásnak  neveztünk. A fajhő és szuszceptibilitás hőmérsékletfüg- 
gésében ez a kvázi fázisátalakulás m ax im um ot eredményez, a rendszer szimmetriá
já b a n  azo n b an  nem tö rtén ik  változás, csak egy ko rábban  kis értéket felvevő m ág
neses m om en tum  kom ponens  kezd erősebben növekedni. Példaként a vivianit 
szerkezetét vizsgáltuk. A vivianit kísérletileg megfigyelt mágneses szerkezete ugyanis 
egy m ásodrendű  fázisátalakulással is létrejöhet, tehát a fajhő két megfigyelt maxi
m u m a  közül az egyik valódi, a másik kvázi-fázisátalakulásnak felel meg. A lternatív  
m agyaráza t  is létezik egy rövid ható távolságú  rend kialakulásától szárm azó fajhő
m axim um  feltételezésével. Itt is további vizsgálat szükséges, hogy dönteni lehessen 
a két m agyarázat között.
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Függelék

1. Bravais-rács típusok

Szingónia T ípus B ázisvektorok

triklin S 2 primitív r , tetszőleges
monoklin Clh primitív r „ 3a _L a, , 3$

1
83 -  a2 -La,, Habáziscent rált

ortorombos D 2h primitív r„ a, la *  ±83.1.8,
1

aj J_ 83 _ 82 L  82 1  B, 
2

báziscentrált T i!

tércent rált T ü
1

a, l a , ------- (a, +  a ,) ± a ,±  a,
2

lapcentrált T i
1 1

a ,± a 2--  -  a , l a 9- - - a , . L a ,

tetragonális Dth primitív T q a, i a 2l a 8l a , ,  ű, "  Oj

. tércentrált T "
1

atl a , ± a j - - - - ( a , + a i ) l a , ,  rf, =  o,

romboéderes D3J primitív ['rh
2 tt

(a,-a£) =  « ,= < * ,

1
83 2 ^ 1  a,).La,, a,

hexagonális Dcl, primitív r,.
n

(flj’ a,) ~  , Oi ”  a, J.8,, 8,

köbös Oh primitív T c a, 1  a21 8, _L a , . í?i =  ö, ~

lapcentrált r'c a ,  f  a3- a , X a ^ - a a - a j l a i  +  a j - a j X  
a2 +  a2- a , ,  o  1 ~

tércentrált T ü a2 +  an 1  a, 4 a, 1  a, 4  as 1  a, +  a , 
0, =  o 2 =  a 3

2. A Kovaljev-féle feltétel bizonyítása

Válasszuk ki azM „(r) momentumsűrűségnek azt a részéi, mely a T <k' m> irreducibilis ábrázolás 
bázisfüggvényeivel írható le:

M í k'm) (r) =  í>!k,m)(r) (F. 2.1)
i

A  <PJk*m) bázisfüggvények által kifeszített téren az A  atomhoz tartozó G’(A) pontcsoport is ábrá
zolható, mégpedig általában már reducibilisen. A/<l<”' ,(r)-nek az a része, mely a kiredukálás után
a G’ pontcsoport T / h ’) irreducibilis ábrázolása szerint transzformálódik, ismert módon [8] így

M .,  =  £  Xj(h') T(h') M ík'm,(r) =  ZXj(h ') MLk’m)Kh')- 'r]  (F. 2 .2)
V h'

ahol x /h ' )  a Tj(h') ábrázolásban a h' elem karaktere. Mivel a h' műveleteket úgy választottuk, hogy 
a ß  pontban levő A atom ot hagyják a helyén, ezért

M .j(R)-Af<k' m>( n ) I^ (A ')  (F-2-3)
w
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Az ortogonalitási relációból következően az egységábrázolás kivételével minden irreducibilis ábrá
zolásra Z /J h ')  0  és ezért csak az egységábrázolást adó altérhen van Afíl" ’"V/0-nak el nem tűnő h*
komponense. Ahhoz tehát, hogy véges értékű legyen, szükséges, hogy a T ik' ábrázolás
nak a G‘ pontcsoport Tj(li') ábrázolása szerinti kiredukálásban az egységábrázolás előforduljon. 
A karakterekre vonatkozó ortogonalitási reláció felhasználásával pedig azt kapjuk, högy az egység
ábrázolás csak akkor fordulhat elő, ha

v £.».->(*', * 0 . (1 .2 .4)

Az ellenkező esetben, ha ez az összeg zérus, az egységábrázolás nem fordul elő, és az illető rácspont
ban a ábrázolás bázisfüggvényei zérus momentumot adnak.

3 meghatározása

Az ábrázolás csillagának egyik k, —k vektorát változatlanul hagyó elemek, vagyis a k vektor 
kís-csoportja legyen h \ " ,  /ti" , ..., A” ’. Az ábrázolás csillagának többi vektora legyen ks, k3, ..., k,„, 
a k, vektort k,-bői előállítható transzformáció legyen h \" ,  vagyis k , -  A ^ 'k ,.

A kis-csoport egy irreducibilis ábrázolásának bázisfüggvényeit jelöljük « í^ ’-gyel. Az (1.1) feje
zetben megmutattuk, hogy ezek segítségével generálni tudjuk a teljes csoportnak egy irreducibilis 
ábrázolását a következő bázisfüggvényekkel

7 V , a h o l  =  {«5*) |A!” } (F. 3.1)

és«}*' a tércsoportban a h{”* forgatásos művelethez tartozó transzláció. Az (1. 1) fejezetben leírt 
módszer szerint felépítve az ábrázolás mátrixait, meghatározzuk az elemek karakterét.

Egy tetszőleges^ - (ot /t) elem hatását akarjuk megnézni a bázisfüggvényre. A <P\'- függvény 
transzlációval szembeni viselkedésére jellemző kr --/ijr ,k vektorhoz keressük meg a k(1 -  /ik, vektort 
és az ehhez tartozó h \r) elemet. Ekkor — h \r) k-t önmagába viszi át, vagyis beletartozik
k kis-csoportjába. A tércsoportban a h \v) és h \r) forgatásokhoz tartozó elemek legyenek g{r) =-
— {otí ̂ *lAi1*’}, ill. jpÍ-» =  {«‘."‘ílrr»}.

A tércsoport elemeinek szorzási szabálya alapján

(*!'” ) 'g g [ r) =■• { » I ' W }  ' {xh) h \ ' ')  =■■

= {(A(ir))"1 (a -!-A«lr) — «{’’’jKAÍ1’’)"1 AAjr)}. (F. 3.2)

Hatiatva most T{g)-l ‘P lr)-rc

T {g )K r) -  r ( í í ' ’))T[f? i',,) - V ? í r,) - 1] ^ V )-
(F. 3.3)

A kis-csoport irreducibilis ábrázolásait ismerve

r u g ' s ' ) - ' g g ' n K " =  i , h r ) - e - ik' (h[r'r ' (*+h’ ' r)- ° [p)U i v

ahol f a súlyozott ábrázolás mátrixa. Ez az a mennyiség, amely táblázatokban megtalálható ( I . [10]). 
Visszaírva ezt (F.3.3)-ba

T ( g ) K ri =  I T ( g [ p)) r ul . W ) - =

(F. 3.4)
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Az (F.3.l)-gyel definiált térben valóban a teljes tércsoport egy ábrázolását kaptuk. A g  elem karak
tere innen

/<“•'"><£) =  i  ,l3̂ 1 ÍF- 3-5)
i'

ahol a súlyozott ábrázolás karaktere és a szummát olyan kp vektorokra kell elvégezni, melyekre 
h kp .= k „ .

A h' =  (ß -h ß \h )  karakterét ily módon meghatározva

/*.■">(*') =, £  *” ) “1 / i / / í 1 * ' ^ ' k^ - k' >(P-*í ,’>) (F. 3.6)
k p hü Itk p

4. A szimmctrianiDvelelck jelölése

/», -- (-v,v. r) egységt ranszformáció
h 2 -  ( v, y, f ) 180 -os forgatás [100] körül
*3 = ( • * . -i 180 -os forgatás [010] körül
h, ~ (x ,  V, r) 180 -os forgatás [001] körül
*r, =  (y, z, x) 240 -os forgatás [111] körül
/i0 -= (v, f, ,v) 120 -os forgatás [1 IT] körül
h, -- ( v, r, ,v) 120 -os forgatás [Ti 1] körül
//„ -  (y, z, x ) 120 -os forgatás [ 1T1 ] körül
//„ •--= (r, .v, y) 120 -os forgatás 1111] körül
hif> — (z, x ,y ) 240 -os forgatás [ 1 f 1 j körül
/»!!=>(?, -V, y) 240 -os forgatás [1 IT] körül
hl t~ (s , .v, y) 240 -os forgatás [Ti 1] körül
*13 =  ( j \  *. í) 180 -os forgatás [T10] körül
h J + 12 ~ llj'/l 13 jobbról szorozzuk A13-mal
A,i =  ív, .V, r) 90 -os forgatás [001 ] körül
/'is = 0  . v , -) 270 -os forgatás [001] körül
/'!« =  (>’. v, í ) 180 -os forgatás [110] körül
/(„ “ (.V, í ,y ) 180 -os forgatás [0Tl] körül
/ i , r ,  y) 180 -os forgatás [011] köt ül
/(,,, --- (.v, J, y) 90 -os forgatás [100] körül
llm~ (x , z, y) 270 -os forgatás [100] körül
h2i=(*. j \  v) 180’-os forgatás [Tol] körül
/i2. = (f. .r, -V) 270 -os forgatás [oioj körül
/'23 =  ( ’, / .  A ) 180-os forgatás [101] körül
lii,~=(z, y , .v) 90c-os forgatás [010] körül
lh s ~ (x ,y .  f) az inverzió és li.i lk  — hk• h
/<2s^(-í, r ,  -) A*7~-0\ v>
h-M-(x, .V, 2) ’ 0 ;  A, Z)
*27 “  (■'■. -) A', Z)
>hs~ (x , y, z) h ,0 =* (y, v, z)
/»!»=(.?. -• *) lh i~(-v, z, y)
A:io =  (.v, r, -v) h it~ (x , £ ,y)
All =  ( V, í , V) (.v, r, y)
/?:)2 ~ Z, Ä) h u ~ (x , z ,y )
hm- ( z ,  X,y) h „ - ( z ,  y, x)

-v, y) h„ = (z ,y , x)
AM =  (z, x , y) h „ ~ (z , y, x)
h n - i z ,  x ,y ) A„ =  ( í ,y , ,v)
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ION-IMPLANTÁLT SZENNYEZÉSEK 
SZILÁRD TESTEKBEN

MEZEI FERENC 
MTA Központi Fizikai K nlató Intézet, Budapest

A dolgozatban rövid ismertetést adunk az ion-implantáció során lezajló atomi 
folyamatokról, az ion-implantációs niikroötvö/ési eljárás fő jellemzőiről, eddigi 
fontosabb alkalmazási területeiről, valamint az ilyen irányú kutatások jelenlegi 
helyzetéről.

Bevezetés

Az ion-im plantáció  olyan kutatási Icriilet, amelyen M agyarországon  nem  folyik 
k u ta tó m u n k a ,  ugyanakkor  sok m ás  országban  igen intenzíven művelik. Ez. a  tény 
felveti az t  a kérdést, hogy há trányos  következményekkel kell-e szám olnunk, h a  az 
ilyen irányú ku ta tásoka t  nem indítjuk meg, am íg talán nem  késő. A jelen dolgozat 
célja, hogy  az eddigi ion-im plantációs  ku la lások  rövid áttekintésével igyekezzünk 
választ találni erre a kérdésre.

Az l. fejezetben az ion-implantációval kapcso la tos  je lenségkört tekintjük  át, 
m ajd  a If. fejezetben az ion-im plantációs  ötvözési technika fő jellem vonásait  vizs
gál juk : a III. fejezetben pedig e technika eddig m á r  m egvalós íto tt  vagy ko n k ré t  
fo rm á b a n  fel vetet t a lkalm azása it  soro ljuk  fel; a IV. fejezetben az ion-im plantációs 
ku ta tások  jelenlegi helyzetéről adunk  rövid jellemzést.

I. Nagyenergiájú ionok ütközése szilárd testekbe

Az ion-im plan táció  tu la jdonképpen  egy soka t  vizsgált je lenségkör ko n tro lá l t  
a lkalm azása  szilárd ha lm azál lapo tú  anyagok  mikroötvözésére. A  szóban forgó  je
lenségkör: felgyorsított ionok szilárd-testekbe való ü tközése és lefékeződése so rán  
lezajló fo lyam atok . Ezeket a p ro b lém áka t  elsősorban  az elektromágneses izotóp- 
szeparálás kapcsán kezdték vizsgálni főleg az u tolsó 10 évben. M aga az ion - im plan
táció ezekből a ku ta tásokbó l nőit ki és ma m á r  külön, sa ját speciális p rob lém ákkal is 
rendelkező területnek tekinthető .

N agy  energiákra (2 keV — 2 MeV) felgyorsított ionok  szilárd testekbe való üt
közésének alapvető  m echan izm usa  az, hogy az ionok  egyes a tom okka l  való  ü tk ö 
zések soroza ta  fo lyam án  lelassulnak, energ iá jukat á tad ják  az  ütközésekben részt- 
vett a to m o k n a k ,  és végül lefékeződve beépülnek a target anyagába . A behato ló  ion 
által m eg lökö tt  a to m o k  energiája ú jabb  ütközések sorozatával oszlik el a céltárgy 
a tom ja i közt. Egy ion beha to lása  so rán  tipikusan néhány  ezer a tom  lökődik  meg 
( többségük  közvete tt ü tközések során) annyira ,  hogy elm ozdulásuk  a hőmérsékleti 
rezgések am p litúdó já t  je lentősen meghaladja . Nyilvánvaló tehát,  hogy egy szilárd 
test ionokka l való  bom b á zá sán a k  csak egyik eredm énye az ionok  behatolása és 
beépülése a  céltárgyba, m íg  m ásik  következm ényként a target szerkezete is jelen
tősen megváltozik  az ionok által érintett ta r tom ányban .  Ezek a változások a sugár-
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zási károsodás ,  illetve a  spu tter ing  (porlasztás) jelenségeként ismeretesek. A  követ
kezőkben  so rban  fogjuk vizsgálni ezeket a részfolyamatokat.

A  gyors ionok  lefékeződése a  je lzett ene rg ia ta r tom ányban  d ö n tő  m ó don  a 
rugalm as  ütközések útján történik . Az ionok  és a to m o k  kö lcsönhatásában  az a la 
csonyabb  energiáknál az  a tom m agok  tö rzse lek tronok  által  á rnyékolt C ou lom b  
taszításáé a fő szerep, m ag asa b b  energiáknál viszont egyre fon tosabbá  válnak az 
ún. e lektron-ütközések,  amelyek a  tö rzse lek tronok  á llapo tának  megváltoztatásával 
(kicserélődés, leszakadás) já ró  fo lyam atoka t jelentik. Az u tóbbi 10 évben lefolyta
to t t  elméleti és kísérleti k u ta tások  [I] eredm ényeként jelenleg m á r  kielégítő pon tos
sággal szám ot lehet adni az  ionok ütközésének és lefékeződésének folyamatáról.  
A  vizsgálatok az t  m u ta t ják ,  hogy lényeges különbség van az  ionok  kristályos és 
a m o r f  any ag o k b a  való  beha to lása  között .  A m o r f  anyagokban  a teljesen rendszer
telenül egymást követő  ütközések so rán  az ionok  zegzugos pályán haladva kezdeti 
energiájukkal d u rv á n  arányos  á t lagos mélységben állnak meg. A behatolás mély
sége azo n b an  az egyes ionok ra  a  véletlenszerű ü tközések m ia tt  igen kü lönböző  lehet, 
így belőtt ionok  mélységeloszlása igen erősen e lm osódott  az á t lagos behatolási 
mélység körül, am ely  100keV -os io n o k ra  á l ta lában  0.1 és I /t közöt t  van [2], Kris
tá lyos an y a g o k b an  a beha to lás  melysége m ég az  ionnyaláb  irányától is függ. Kis 
indexű  kristálytani i r ányokban ,  azaz a kristályrácsban közeli a to m o k  állal alkotott  
a to m so ro k k a l  t ip ikusan  I— 2C pontossággal pá rhuzam osan  érkező ionok jelentős 
része á l ta lában  egy nagyságrenddel m élyebben hatol a céltárgyba [4], mint a vélet
lenszerű irányból érkező ionok , amely u tóbb iak  lefékeződése az a m o rf  anyagokban  
lezajló fo lyam athoz  hason lóan  megy végbe. Hz az  effektus channelling (csatorna-effek
tus) néven ismert és 1963-ban szám ológépen szimulált ion-ütközésekben fedezték fel 
először [3]. A jelenség m agyaráza ta  az, hogy azok az ionok, amelyek a kristály felü
letére az a to m so ro k  közöt t  esnek be, súro ló  ütközések révén benne m a ra d n ak  a 
p á rh u z a m o s  a to m so ro k  által képzett c sa to rnában  és így lefékeződésük során  nem 
szenvednek nagy energialeadással já ró .  szemtől-szcmbe jellegű ütközéseket.

U gyanígy lényeges kü lönbség  van a m o r f  és kristályos anyagok  által elszenve
d e t t  sugárzási ká rosodás  közö t t  is. P on tosabban  ez a jelenség elsősorban kristályos 
anyagok  esetén jelentős, mégpedig  a beha to ló  ionok  ütközései során  egyes a lom ok 
helyükrő l  való kilökése a kristályszerkezet sérülését jelenti, amelyek sok esetben 
a felületi rétegek am orffá  válásához vezethet.  A  besugárzott  anyagokban  keletkező 
k r is tá lyh ibák  fajtáival és viselkedésével igen soka t  foglalkoztak, például reaktorok 
szerkezeti anyagainak  kiválasztása céljából is. Az ion-im plantáció  szempontjából 
leglényegesebb tu la jdonságok  a köveikezők [5]: A károsult zóna mélysége valami
vel kisebb, m in t az ionok behatolási mélysége, a k k o r  is, ha channelling nem lép 
fel. így  a  belőtt ionok  jó  része viszonylag sértetlen környezetben áll meg. nem is 
beszélve a c sa to rn a  effektus révén anom álisan  mélyre hato ló  ionokról.  A sugárzási 
ká ro so d á s  k item perá lása  á l ta lában  olyan, viszonylag a lacsony hőmérsékleteken el
végezhető, am elyeken a belőtt ionok diffúziója nem indul meg. A kristályos szerke
zet egyik érdekes következm énye az, hogy egyes a to m so ro k b an  létrejöhetnek olyan 
fókuszá lt  ü tközéssorozatok ,  amelyek során  ionok  által egy ütközésben leadott  im
pulzus a m eg lökö tt  a tom ró l az a tom sor  m entén tovább  adódik ,  és az eredeti ü tkö 
zéstől je lentős (ak á r  50—70 A-os) távolságban keletkezik valamilyen rácshiba.

A  spu tte r ing  jelensége azt jelenti,  hogy egy-cgy nagyenergiájú ion becsapódása
ko r  a céltárgy felületéről, anyagi minőségétől függően, de az ado t t  ta r tom ányban  
energiától lényegében függetlenül, t ip ikusan 1— 10 a tom  leszakad. A  jelenség m a 
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gyaráza tá t  ab b a n  találták meg, hogy a soroza tos  ütközések révén egyes felülethez 
közel eső a to m o k  elegendően nagy, az anyagból kifelé irányuló sebességre lesznek 
szert. Kristályos anyagokban  fontos szerepel játszanak az említett fókuszált ütközési 
so roza tok ,  amelyek révén m ég a larget felületétől mert sok atomtávolságnyi mely
ségben lezajló ütközések is vezethetnek felületi a tom  kilökődéséhez. A becsapódó 
ionok következtében fellépő lokális felmelegedés, az anyag emiatti párolgása viszont 
á l ta lában  nem jelentős [6].

I(. Ion-implantációs mikroötvözés

A fentiekből látszik, hogy felgyorsított ionokkal való bom bázás  alkalm as arra ,  
hogy a céltárgy vékony felületi rétegét (0 . 1— 1 0 /0  a  benne lefékeződő ionok réven 
ötvözzük. A z eljárás elsősorban kis koncentráció jú  ötvözök, ún. szennyezések be
vitelére alkalm as, mivel nagy koncentráció  elérését a spu tter ing  következtében fe l
lépő anyagveszteség á l ta lában  gátolja, másrészt pedig erősebb besugárzás esetén a 
sugárzási károsodás  oly mértékű lehet,  hogy kielégítő k item perálása mellékhatások 
nélkül m á r  nem lehetséges. Ion-im plantációs mikroötvözési eljárásnál tehát az ö t 
vöző elem kémiai beviteléről és a fizikai m ellékhatások (sugárzási károsodás) szere
pének m in im um ra  csökkentéséről van szó. Az első implantációs kísérleteket Rassel 
Oh! végezte 1951-ben a Bell Telephon L abora tó rium ban  [7], Si pon tkon tak tu sok  
készítéséhez használt ion besugárzást, mai ismereteink szerint azonban  ez nem  volt 
tényleges implantáció, mivel a d ö n tő  szerepet a sugárzási károsodás  játszotta. A mai 
értelemben vett ion-implantációs el járásra IF. Shockley  nyújto tt  be szabadalm at 
mái 1954-ben | 8 |. A kiterjedt ku ta tás  ezen a területen azonban  csak a 60-as években 
indult meg.

m e n té ib e n  a többi, valamilyen hőmérsékleten egyensúlyi á l lapo t beállítására 
irányuló fo lyam atoka t (oldás, diffúzió) hasznosító eljárással, az  ion-implantációs 
ötvözési technika ló jellemvonása az. hogy nem egyensúlyi folyamat. Ezért az ion 
im plantáció  gyakorlatilag független a te rm odinam ikai egyensúlyok által megszabott 
kötöttségektől,  lényegében minden anyag minden anyaggal való ötvözésére a lka l
mas. az egyensúlyi oldódási feltételek által megszabott ha tá roknál sokkal nagyobb 
koncentrác iók  esetén is. A nem egyensúlyi jelleg másik fontos következménye, hogy 
az im plan táció  körülményei,  elsősorban a target hőmérséklete széles ha tárok  közöt t  
változhat,  és. az egyensúlyi fo lyam atok szem pontjából nézve igen alacsony érték 
(pl. szobahőm érséklet)  lehet.  így az ötvözés közben más el járásoknál gyakran fel
lépő nem k ívánatos fo lyam atok  (pl. ko rábban  bevitt szennyezések diffúziója, a la p 
anyag bom lása ,  stb.) elkerülhetők. Ugyancsak lényeges, hogy implantálássai geo 
metriailag igen jól definiált és széles ha tá rok  közt vá l toz ta tha tó  alakú és profilú 
ö tvözött  ta r to m án y o k  hozhatók létre. Az eljárás fon tos  jellem vonása a tisztaság is; 
a spektroszkópiai tisztaságú ionnyaláb  melletti egyéb szennyezések, pl. olyan felü
leti védőréteggel távoltai (hatók, amelyen a nagyenergiájú ionok viszont könnyen 
á tha to lnak .

Az ion-im plantációs ötvözési technika fontos részét képezik azok  a módszerek, 
amelyekkel a bevitt szennyezések koncentrác ió jának  eloszlását és az alapanyag  kris
tá lyában  elfoglalt pozícióját lehet m eghatározni.  Mivel igen vékony rétegek kis 
m értékű  ötvözéséről van szó. így olyan kis anyagmennyiségeket kell meghatározni 
( 10" — I0 IB a to m /c m 2) amelyekre a hagyom ányos eljárások- m ár  nem  alkalniazhn-
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tók .  A legfontosabb  vizsgálati m ódszerek  technikailag  m agához  az  ion -im plan táció
h oz  nag y o n  hasonlók . Á lta lában  k ö n n y ű  ionokbó l  ( többnyire p ro tonokbó l ,  vagy 
a-részekből) álló, nagyenergiá jú  szondázó  ionnya lábo t  b ocsá tanak  a  vizsgálandó 
anyagra ,  és a  behato ló  k ö n n y ű  ionok ,  va lam in t az  im plantációval bevitt a to m o k  
valamilyen je llem ző kö lc sönha tásá t  figyelik (pl. specifikus m agreakció ,  R u therfo rd -  
szórás, karak ter isz t ikus  rön tgensugárzás  gerjesztése, stb.). A  szondázó  io n o k  be
ha to lásuk  so rán  ism ert  m ó d o n  lassulnak, am i lehetőséget nyújt a n n a k  m egállap ítá
sára, hogy  a kö lc sönha tás  milyen mélységben következett  be. így  az im p lan tá lt  
a to m o k  mélységeloszlása is igen jó  pontossággal m érhető .  T o v á b b á  felhasználva 
az t  a  tényt,  hogy  a  szondázó  ionok  beha to lása  is tö r ténhe t  a  csatorna-effektus révén, 
m egá llap ítha tó  az  is, hogy  az im plan tá l t  szennyezések a szondázó  ionok által  e rő 
sebben á t já r t  c s a to rn ák b a n ,  azaz  intersticiális helyeken, vagy pedig a  szondázó ionok  
elől jo b b a n  ta k a r t  a to m so ro k b a n ,  azaz szubszlitúciós helyeken vannak-e. Ezek az 
ana lizá ló  el járások  igen sok változa tban  ismeretesek, és az u tó b b i  2— 3 évben olyan 
fejlettségre te ttek  szert,  hogy  az  im plan tá lt  ionok  elhelyezkedésére v o na tkozó  m in
den  lényeges in fo rm ác ió  megszervezésére m ó d o t  nyú jtanak  [9],

M ég  egyszer hangsú lyoznunk  kell, hogy az ion-im plan tációs  ötvözési eljárás fel
soro lt  nagy  előnyei mellett,  a  sugárzási ká rosodás  igen lényeges há t rány t  je lent,  
am elynek  zavaró  h a tá sá t  és k iküszöbölésének m ó d já t  m inden esetben m eg kell 
vizsgálni és am ely  az  im p lan tác ió  a lka lm azha tó ságáná l  az egyetlen kom oly  ko r lá 
tozó  tényezőt jelenti. L á tn i  fogjuk, hogy sok esetben ez a  tényező sem okoz  p r o b 
lémát.

III .  Az ion-implantáció alkalm azási területei

Ebben  a  fejezetben az o k a t  a  ko n k ré t ,  m ár  megvalósított vagy közvetlen meg
valósítás e lő tt  álló kísérleteket soro ljuk  fel, am elyekben  az ion-im plan táció t m in t  
m ikroötvözési  el járást a lka lm azzák . A legfontosabb  ezek közül a félvezetők ö tv ö 
zése, am ely  területen  az  ion - im plan tác ió t  szám os eszköz készítésénél haszná lták  si
kerrel, és ezek közül soka t  ipari m ére tekben  ál l í to t tak  és á l lí tanak  elő. Figyelemmel 
kell a z o n b a n  lenni a r ra ,  hogy  intenzív ku ta tások  tu la jdonképpen  csak 2— 3 éve 
fo lynak  kü lö n b ö z ő  a n y a g o k  ion- im plan tác iós  ötvözési m ódszereinek  k idolgozására,  
így az  eddigi sikeres a lk a lm azások  m inden  valószínűség szerint csak a kezdeti lépé
seket je lentik , és m á r  a  köze ljövőben  szám os új lehetőség kido lgozására  kerül sor.

Félvezető nuk leár is  d e tek to rok  voltak  az  ion-im plantációval e lőáll ított első 
eszközök  (1962), je lenleg ezzel a m ódszerre l lehet a  legjobb m inőségű d e tek to ro k a t  
készíteni egész vékony  felületi á tm eneti  réteg létrehozásával [ 10].

S i-napelcmeket készítettek ipari m ére tekben  B és 1’ im plan tá lásával [11]. M O S 
tranz isz to ros  integrált  á r a m k ö rö k  előáll í tásánál az ion -im plan tációs  technikával 
élesebb e le k t ró d a -k o n tú ro k a t  értek el, ezáltal a szórt  kapac i tásoka t  csökkenteni 
lehetett és a h agyom ányosná l  m integy kétszer nagyobb  határfrekvenciá jú  á r a m k ö 
röke t  lehete tt  előállítani. U g yancsak  kedvezően a lka lm azha tó  az im plan táció  fél
vezető m ik rohu llám -gene rá to rok  előállításánál.  Ezek az eszközök Si a lapanyagon, 
B im plan tá lásáva l  készülnek [12],

Sok esetben b izonyos  ö tvözök  n ag yobb  koncen trác ióban  való bevitelét eddig 
csak ion-im plan tác ióva l  sikerült  m egoldani.  Ilyen példák a Si N a-m a l való szennye
zése. G aA s-b e  Zn  bevitele elektro lum ineszcens félvezető előállítására, és egyéb ne
hezen ö tvözhető  anyagok  szennyezése (gyém ánt,  SiC, CdS, CdTe). Á lta lában  a  ve-
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gyület t ípusú  félvezetők ötvözésének m a  m ég m egoldatlan  p rob lém ája  talán im plan
tációval m ego ldha tó  lesz, amely számos új típusú félvezető eszközök előállítását 
teszi m a jd  lehetővé (pl. e lektrolumineszcens világító testek) [13].

A z  ötvözés geom etr iá jának  jó  kon tro lá lha tóságá t  használják  ki a speciális, 
e lő ír t  szennyező eloszlással m egvalós ítható  feszültségfüggő kapacitású  d iódák  elő
állí tásánál és szám ológép  által vezérelt fókuszált  ionnyalábbal történő maszkolás 
nélküli integrált á r a m k ö r  készítésénél [14].

Üvegek tö résm uta tó já t  im plantá lással befolyásolni lehet, így felületükön fény
vezető szálakat lehet kialakítani [15],

A  sputter ing  jelenséget marási e l járásként tö b b  esetben a lkalm azták  siker
rel [16],

Fém ek  felülete vagy vékony fém filmek jó l  ö tvözhetők  implantálással. így 
oxid és n itr id  rétegeket á l lí to ttak  elő, am elyeknek a  korrózióvédelem ben lehet sze
repük, szupravezető ö tvözeteket készítettek és a  m ódszert vékony mágneses rétegek 
tu la jdonságainak  a lak ításá ra  is igyekeznek felhasználni [17].

Végül, de nem u tolsó  sorban  m eg  kell említeni a  tu d o m á n y o s  a lapku ta tás  cél
ja ira  készítendő inodcllanyagok  előállítását. Például a  precipitáció vizsgálatánál, 
egyes elméleti szem pontból fontos, de hagyom ányos  ú ton  előállí thatatlan  mágneses 
ötvözetek tanu lm ányozásáná l  használlak  m ár  eddig is ion -im plan táció t [18]. A z  ilyen 
jellegű a lkalm azások  szám ának  ugrásszerű növekedésére lehet szintén számítani, 
ahogy  az eljárás részletei egyre t isztázódnak, kon tro lá lha tósága  javul.

IV. Az ion-implantációs kutatások helyzete

A nagyenergiájú ionok  és szilárd testek kö lcsönhatásának  vizsgálata kü lönös 
in tenzitással az  1950-es évek végétől folyt.  Ebben a m u n k á b a n  a  vezető szerepet az 
U SA , N agy  Britannia és D án ia  já tsz o t ta  és fontos, elsősorban elméleti eredmények 
születtek a  Szovjetunióban is. E ku ta tásokbó l indu ltak  ki a közvetlenül ion-im plan
tációval foglalkozó vizsgálatok, és 1967— 68 ó ta  ezek önálló  kuta tási területnek 
tek in the tők .

Az ion-im plan táció  jelenleg a  közepesen költséges kuta tási területek közé ta r 
tozik. A z  im plan tá ló  berendezésnek minimális  100 keV energiára felgyorsított és 
töm eg szerint szeparált ionokbó l kell m inimálisan 10 //A á ra m o t  p roduká ln ia  az 
u l t ranagyvákuum  rendszerben elhelyezett céltárgy felületén. A  fő technikai p rob lém át 
a  kielégítő nagyságú ion -áram ot adó  ionfo rrások  je lentették, azonban  m a  m á r  ke
reskedelmi fo rga lom ban k ap h a tó k  m inden  igényt kielégítő ionforrások. U gyancsak 
kereskedelmi forga lom ban  beszerezhetők teljes im plan tá ló  berendezések, amelyek 
jelenlegi világpiaci á ra  30 000 és 100 000 do llá r  közt változik, teljesítménytől függően. 
Az em líte tt  könnyűion  szondás  vizsgálatok elvégzésére szükséges kisebb teljesít
ményű, tip ikusan  2 MV-os gyorsító berendezés felszerelése jóva l  költségesebb, m in t
egy 200 000— 300 000 dollár t  tesz ki. F o n to s  tény azonban ,  hogy az ion- im plan tá
cióval kapcso la tos  műszaki,  instrum entá lis  p rob lém ák m a  m ár  a nukleáris technika 
egyszerű ru tin fe ladata it  je lentik  csupán , m égha a szilárd testek ku ta tásában  szo
kat lan  és a viszonylag költséges módszerekkel á l lunk is szembe.

A kifejezetten ion-im plantációval foglalkozó labo ra tó r ium ok  gyors ü tem ben 
való  k ia lak ítása  és felszerelése világszerte 1967 körül indult meg és m indm áig  foko 
z ó d ó  ü tem ben ha lad ,  pá rhuzam osan  a ku ta tások  kö répek  kiterjedésével. E bben  a

48



4 2 4 Ml Z I l I .

m u n k á b a n  az U SA  és N ag y-ß r i tann ia  je lentős előnyre tett szert a többi országgal 
szemben. Az ion-im plan táció  eddigi legjelentősebb ipari a lkalm azásá t két amerikai 
cég valósíto tta  meg, amelyek 1970 elején negyedik generációs számológépekhez 
készített logikai integrált á ra m k ö rö k e t  hoztak  forga lom ba. Ugrásszerűen fejlődtek 
az  utóbbi két évben az  ilyen irányú ku ta tások  Ja p á n b a n  is, a ko rm án y  2 millió 
do llá ros  tám ogatásával ,  és ezek eredm ényeként ez évben  számológép által vezérelt 
ion-im plan tációs  nagyüzem i tranz isz torgyártást ind íto ttak  meg. A szocialista o r 
szágok közül Szovjetunióban tö rtén tek  je lentős  erőfeszítések az im plantáció  lehe
tőségeinek k iaknázásá ra ,  így pl. sikeres kísérleteket végeztek nagyfrekvenciás t ran 
zisz torok  előáll í tására  [19].

A  következő tá b láz a tb an  összefoglaljuk az ion-implantációs ku ta tások  hely
zetét je llemző fő a d a to k a t :

K u ta tóhelyek  szám a (1969. június) 94
K utatóhelyek  szám a a szocialista o rszágokban  (1970) 14
Évi ráford í tások  összege (1969) kb. 5 millióS
K u ta tó k  szám a :  (1969) kb. 500 fő
R áfo rd ítások  növekedési ü teme ( 1967-től 1969-ig) 
Közvetlen szilárdtestfizikával kapcso la tos  ku ta tások

évi 8 0 — 100".

részaránya (1969) 30—40%

Összefoglalás

Az ion-im plan tác ió  m echan izm usának  és eddigi alkalmazási területeinek átte- 
kitése az t a  következtetési sugallja, hogy ez a mikroötvözési eljárás, e lsősorban a 
félvezető techno lóg iában , je lentős  szerepet fog já tszan i a jövőben . Ezt alátámasztja  
az  a  tény is, hogy igen sok o rszágban  folyik igen intenzív m u n k a  ezen a területen. 
A z  ion- im plan tációs  ku ta tások  hazai megindítása a  fentiek a lapján  is szükségesnek 
látszik. A K F K I-b a n ,  ahol a potenciális feltételek a rendelkezésre álló nukleáris 
technika i  tapasz ta la tok  révén leginkább ad o t tak ,  néhány hónap ja  m egindult a konkrél 
előkészítő  m u n k a .  Ez az  új technikai lehetőség vá rh a tó an  M agyarországon is szá
m os  kutatási területen kedvező hatású  lesz, kü lönös  tekintettel az ipari-technológiai 
ku ta tásokra .
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Bevezetés

A  szupravezetés elméletében a fenomenologikus G inzburg—-Landau egyenletek 
[1] igen lényeges szerepet já tszanak :  a  szupravezető állapot leírását adják  a fázisát- 
meneti p o n t  közelében külső mágneses tér jelenléte esetén. Az elmúlt 6— 8 évben 
a  szupravezetők fizikájában elért ú jabb  eredm ények legnagyobb része kapcsolatos 
a  G in z b u r g —L andau  elmélettel: az egyenletek különféle fizikai körülmények, geo
m etr iák  stb. esetére való megoldásai kapcsán egv sereg jelenség felfedezése, ill. m agya
ráza ta  vált lehetségessé, így ■— bogy csak a legfontosabbat említsük —  az ún. London- 
t ípusú  szupravezetők mágneses viselkedésének értelmezése.

Az elmélet m ikroszkopikus m egalapozására a  Bardeen, Cooper, Schrieffer  [2] 
(a  tovább iakban  BCS) elmélet felállítása után került sor. G orkov [3] elsőként tud ta  
a  rendparam éter  m ikroszkopikus értelmezését adni és az elmélet fenomenologikus 
á l landó i t  a BCS elmélet a lap ján  leszármaztatni. T ovábbá  m eghatároz ta  az  elmélet 
érvényességének kor lá ta i t  is. K ésőbb  a G inzbu rg— L an d a u — G o rk o v  elméletnek 
különféle általánosításai váltak  ismertté: egyes szerzők [4], [5], [6], [7], az elmélet 
a lacsonyabb  hőmérsékleten is érvényes változatá t do lgozták  ki, m ások  a levezetés 
érvényességét á l ta lánosabb  fizikai körülményekre terjesztették ki. m in t pl. szennye-

* Érkezett 1970. júl. 30.
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zések jelenléte [8], [9], M indezen  elméletek azonban  lényegében a  BCS elméletet 
haszná lták  k iindulópontu l,  mely a kvázirészek közö tt  a P erm i felület környezetében 
konstans,  nem  re ta rdá lt  kétrészecske kö lcsönhatás  feltételezésén alapul. Ismeretes, 
hogy az  ún. erős  csatolású szupravezetők, m in t Pb, Hg, esetében a BCS elméletnél 
á l ta lánosabb  elmélet [10] k ido lgozása  vált szükségessé, hogy különféle kísérleti 
tényeket m agyarázn i lehessen. így  pl. a szupravezető á l lapotsürűség energiafüggésé
ben  észlelt s t ru k tú ra  a r ra  m u ta to t t ,  hogy az  effektiv kö lcsönhatás  fonon-kicserélő- 
désből szárm azó  részének re ta rdáció ja  lényeges szerepet já tsz ik  [11]. A BCS elmélet 
egy tovább i fogyatékossága, hogy a  kristály an izo tróp ia  következményeit nem veszi 
figyelembe és így bizonyos erősen an izo trop  szupravezető tu la jdonságokat m u ta tó  
anyagok  esetében nem a lkalm azható .

M indezek  a r ra  ind í to tták  a szerzőt, hogy a  G inzburg— Landau  egyenletek 
m ikroszkop ikus  elméletét á l ta lánosabb  keretek  közö tt  vizsgálja. így a konstans BCS 
kölcsönhatás  helyett egy á ltalános,  fononkicserélődésből származó, frekvenciafüggő 
effektiv e lektron-elektron kölcsönhatásból k iindulva leszárm azta ttuk  az erős csato
lású szupravezetők mágneses térben T < ,T C esetén való viselkedését leíró egyenlete
ket [12]. Egyrészt az t  ta lá l tuk ,  hogy a G inzbu rg— L andau  egyenletek erős csatolású 
szupravezetőkre is érvényesek az átmeneti hőmérsékle t közelében, ami fizikailag 
annak  a következménye, hogy a részecskepár relatív és töm egközépponti szabadsági 
fokai m ozgása függetlenné válik r c-hez közeledve, másrészt viszont az elmélet p a ra 
méterei m egváltoznak a gyenge csatolású esethez képest. M egad tuk  a  param éterek  
á l talános kifejezéseit és rám u ta t tu n k  arra ,  hogy m eghatározásuk  az erős csatolású 
p rob lém át zérus kü lső  mágneses tér esetén leíró függvények segítségével történhet.  
Ezen vizsgálatok kiegészítéseként most azt is bebizonyítjuk, hogy az erős csatolású 
esetre való áttérésnél a G inzbu rg— L andau  egyenleteket kiegészítő határfeltétel 
a lak ja  is változa tlan  m arad , nem csak a G in z b u r g —L andau  egyenleteké, amiből 
következik, hogy a / / , 2 és H C3 krit ikus mágneses terek hányadosának  az értéke 
erős csato lású  szupravezetőknél is ugyanaz az  univerzális á l landó, mint gyenge csa- 
to lásúaknál.

Az erős  csatolású G inzburg— L an d au  problém ával kapcso la tban  1967-ben 
Eiícnberger és Am begaokar  [13]. valam int Yorké és Bar das is [14] is végeztek vizs
gá la toka t .  akik más m ódszert* használva a szerző 1966-os eredményével {12] egyező 
eredm ényt k ap tak  a G inzbu rg— Landau  egyenleteket illetően. Ő k a H c -re kapo t t  
kifejezés num erikus  kiértékelését is elvégezték ólom esetére.

Az erős csato lású  szupravezetők problém ája mellett a  szerző vizsgálatainak 
további tárgya az an izo tróp ia  effektusok figyelembevétele volt. A nizo trop  szupra
vezetőkre a fenom enologikus G inzbu rg— Landau  egyenletek megfelelőjét Ginzbtirg 
[15] a d ta  meg. A Ginzburg-féle egyenletekben a G inzburg— Landau egyenletekben 
szereplő ska lár  töm eg helyett töm egtenzor szerepel. A G inzburg  egyenletek első 
levezetése a m ikroszkop ikus  elmélet alapján G orkov  és Melik— B arkhudarov  [16] 
nevéhez fűződik, akik an izo trop  egy-elektron energiákból indultak  ki és egy k o n k 
rét fo rm á b an  meg nem ado t t  an izo trop  kölcsönhatást tételeztek fel.

Mi a G orkov és M e lik —B arkhudarov-iná\ tö b b  szem pontból is á l ta lánosabb  
vizsgálatot végeztünk el a szupravezetők mágneses térbeli viselkedésében megnyil
vánu ló  an izo tróp ia  effektusokkal kapcso la tosan  [17], [18], Egy általános, m érték

* Ez a módszer a Gorkov-félének az általánosítása. Hátránya, a szerző által használt mód
szerrel szemben, hogy anizotrópia effektusok figyelembevételére nem alkalmas.
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invariáns, nem -re ta rdá lt  két-részecske kö lc sönhatásbó l k iindulva o lyan egyenleteket 
vezettünk  le, melyek nem csak Tc közvetlen közelében, hanem  alacsonyabb  h őm ér
sékleteken is érvényesek L o n d o n  típusú an izo tróp  szupravezetőkre. A  jelen do lgo
za tban  m eghatá rozzuk  az an izo tróp  effektiv e lektron-elektron kö lcsönhatás  ko n k ré t  
a lak já t  is az  e lek tron-fonon  kölcsönhatásbó l k iindulva, k ris tá lyan izo tróp ia  effek
tu so k a t  is figyelembe véve, m ajd  ezen kö lcsönhatás  segítségével szárm azta tjuk  
a  r < ; 7 > n é l  érvényes egyenleteket. M íg G inzburg— G orkov— M elik— B ark hudarov- 
nál az  á ra m  és gap  egyenleteiben szereplő töm egtenzorok  egyform ák, mi a r ra  az 
eredm ényre  ju to t tu n k ,  hogy ezen két egyenletben ál ta lában  kü lönböző  töm eg
tenzorok  lépnek fel. A  két töm egtenzor  kü lönbözőségét  a kristály an izo tróp iának  
az  effektiv kö lc sönhatáson  keresztül való m egnyilvánulása okozza. R á m u ta tu n k  
ar ra ,  hogy H Ci, v a lam in t a behatolási mélység két, egym ásra merőleges, tér  esetén 
való mérése révén a  töm egtenzorok  eltérése k im érhe tő  lehet.

Az első fe jeze tb en  a  fenom enologikus G in z b u rg — L andau  elmélet ismertetését 
ad juk . F og la lkozunk  az egyenletekben szereplő param éte rek  fizikai jelentésével,  
a  szupravezetők  osztályozásával az ún. G in zb u rg — L andau  param éte r  nagysága 
szerint és a H c, H Cl, U C2 és H Ci kritikus mágneses terek definíciójával. Végül a G inz
burg— L andau  elmélet an izo tró p  esetre való Ginzburg-féle ál ta lánosításá t ismer
tetjük.

A  m ásodik fe je z e t  a  G inzbu rg  -Landau  egyenletek és á l ta lánosítása ik  gyenge 
csato lású  éá izo tróp  szupravezetőkre vo n a tk o zó  levezetéseivel foglalkozik. A Gorkoo- 
tó l [3] szárm azó  levezetés ismertetése u tán  a W ertham er  [4] és Zum ino , Uhlenbrock [3] 
m ódszer t  tá rgyaljuk. M egadjuk a W ertham er  [4] féle á l ta lánosíto tt  G inzburg— L andau  
egyenleteket, melyek L.ondon t ípusú szupravezetők esetén 7"r -nél lényegesen ala
csonyabb  hőm érsékle teken is érvényesek.

A  harm adik fe je z e t  tá rgyalja  az erős csatolású szupravezetők mágneses térben 
való  viselkedésének prob lém ájá t .  Az erős csato lású  G inzburg— L andau  egyenletek 
e lek tron-fonon  kö lcsönhatásbó l k iinduló  levezetése u tán  az egyenlet param étereinek 
diszkussziója következik , m ajd  a  határfe lté tel levezetése zárja a fejezetet.

A negyedik fe jeze tb en  azt vizsgáljuk, hogy a  kristály an izo tróp ia  figyelembe
vétele milyen effek tusokhoz vezet szupravezetők mágneses térben való  viselkedése 
szem pontjából.  Az effektiv elek tron-elek tron  kö lcsönhatásnak  az egy-fonon kicse
rélődésből.  a kristály an izo tróp ia  tek in te tbe  vételével való leszárm aztatása  u tán  
egyenleteket vezetünk le, melyek an izo tróp .  L ondon  típusú szupravezetők T^-nél 
lényegesen a lacsonyabb  hőmérsékle ten  való le írására a lkalm asak ,  majd ezen egyen
letek T < T C-re v o n a tk o zó  a lak já t  vizsgáljuk meg és rám u ta tu n k  az an izo tróp ia  
különféle fo rrása inak  szupravezetők mágneses térbeli viselkedésében való meg
nyilvánulásaira . Ennek kapcsán  d iszkutá ljuk  azt az eredm ényt,  hogy az á ra m  és 
gap  egyenleteiben szereplő töm eg tenzorok  á l ta lában  kü lönbözők .

A  Függelékben  megvizsgáljuk a G inzbu rg  —L andau  elmélet érvényességét a 
fluk tuációk  szem pontjából.  Ginzburg  [49] szám olásá t ál talánosít juk azzal,  hogy figye
lem be vesszük a ren d p a ra m é te r  fázisának f luktuációit is. E redm ényünk  szerint a 
G in zb u rg — L andau  elmélet (T c -  7 ' ) /7 > >  10 n  hőmérsékleten érvényes, am ely a 
kritikus hőm érsékle ttő l két nagyságrenddel távo labb  levő korlá to t je lent az elmélet 
alkalm azhatóságára ,  mint ami csak az  abszo lú t  érték fluktuáció jának  figyelembe
vételével kap h a tó .  A kritikus ta r tom ány ,  melyen belül az  elmélet m á r  nem  érvényes 
a  f luktuációk túlságosan naggyá válása m ia tt ,  azonban  így is messze a mérhetőség 
ha tá rán  kívül esik szupravezetők  esetében.
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I. A fenomenologikus Ginzburg— Landau egyenletek

1950-ben Ginzburg  és Landau  [l] fenomenologikus elméletet á l lítot tak fel m ág
neses té rbe helyezett szupravezetők viselkedésének leírására a kritikus hőm érsék
lethez közeli hőmérsékletekre a  m ásodrendű  fázisátmenetek Landau-féle elméletét 
[19] véve alapul. A szupravezető á l lapo to t  egy ^ ( R )  komplex rendparam éterre l 
jellemezték oly m ódon ,  hogy |<AI2 a  szupravezetésben részt vevő „szuperelektronok*’ 
sűrűségét adja,  mely zérushoz ta r t  a T c kritikus hőmérsékleten, i// fizikai jelenlése 
még néni volt világos ab b a n  az  időben. Plauzibilitási argum en tum ok  alapján  G inz
burg  és L an d au  a következő szabadenergia-funkcionált  írták fel:

F ---- f  d  ' R / , ( « )  +  « j l g r a d - “ . A (R )U !  +‘\ ,nm (f. I)

ahol f s(R) a  fém szabadenergia-sűrűsége zérus külső  mágneses tér esetén. /7~/8?r a 
m ágneses energiasűrűség, 6 konstans,  melyet A2/2m-nek választottak (m  az elektron 
tömege) és c* a „szupe re lek tronok” effektiv töltése. G inzbu rg  és L andau  feltételez
ték, hogy a kritikus hőm érsékle thez közeli hőmérsékletek esetén, am ikor  is |i//|2 
kicsi, / i (R )  ha tványsorba fejthető \ij/ \2 szerint:

( I .  2)

ahol f„  a  norm ál á l lapotú  fém szabadenergia-sűrűsége, mely —  feltevés szerint —  
független a helytől; a és l< hőmérsékle t —  (és nyomás) függő á llandók. (Ezen kifej
tés érvényességének kor lá la ira  még a későbbiekben kitérünk.)

Z érus külső  mágneses lér cselén  az egyensúlyi ál lapot hom ogén , így a szabad
energiát j^j-szerint minimalizálva kap juk:

2a|,An! +  2 / W - 0 ,
azaz

a  (T )  
ß ( T )

(T. 3)

A fázisátmenet jelenségének leírásához fizi
kailag azt várjuk ,  hogy a szabadenergia ííjVj 
függvényében T > T c és T -< T c-té  az 1. á b 
rán  lá tható  m ó d o n  viselkedik: 7’> J c-re, 
a  norm ál fázisban, zérus kell legyen a 
legvalószínűbb t// érték, míg T <■-. T, -re a 

szupravezető  fázisban, a szabad energia m in im um át egy véges i//0 értéknél várjuk, 
így tehát a  ji//0|-ra nyert két megoldás közül | ^ 0| = 0  a T > T C esetnek felel meg,

(X
i^ol2 --  -  pedig, a param éterek  következő, lehető legegyszerűbb, választása
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mellett

oc =  — a i —

ß  — ß c — k o n s t  0 (1.4)

<5 =  konst — 2m y

T < 7 ,c-re adja a p rob lém a megoldását.  T 7’c-nél tehát az egyensúlyi szabadenergia 
( f i  a  té rfogato t jelöli)

1 Of2
FW o) =  r „ -  2 ß  fi

m elyből a  hőm érsékle t szerinti kétszeri deriválással m egkapha tó  az egységnyi tér
fogatra  eső fa jhő  ugrása a kritikus pontná l

H ason lóképpen ,  a / / r kritikus mágneses tér értéke is kifejezhető az a ' ,  ßc pa ram é
terekkel.  H i ß n az az energia, mclv a  szupravezető  és norm ál á l lapotok  közötti 
energ iakülönbséget k o m p e n z á l ja :

M ágneses tér jelenlétében  a  szabadenerg iá t i//* és az A {R ) vektor  potenciál szerint 
minimalizálva a G inzburg-—L andau  egyenletekhez ju tunk .

- ,  //,• •, 2 ff , ■ i 1 =ts
L ~ j '  8/r l ^ r - 2  1^1 2 ß '

ahol k ihaszná ltuk  (I. 3.)-at. (I. 6)-ból tehát

(I. 7)

(f 6)

vagy (I. 2) felhasználásával

( 1 . 8 )

es

am iből

(I. 9)
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Megjegyezzük, hogy a variációs derivált képzése során k ihasználtuk, hogy a h a tá r 
felületen.

Az (I. 8), (I. 9) differenciálegyenlet-rendszer megoldásával kapha tó  meg t//{K) és 
A (R ) legvalószínűbb alakja.

Az elmélet két karakterisz tikus hosszat ta r ta lm az: a  c koherencia hosszat és a 
A behatolási mélységet. £ arra  je llemző, hogy a rendparam éter  hogyan módosul 
valamilyen lokális zavar ha tására .  Az (1.8.) egyenletbe 0-t írva és valós rend
param éte rre  szorítkozva könnyen k apha tó  a/, az eredm ény, hogy a perturbáció 
exponenciálisan cseng le a

í ( - />  [ / H.  io ,

karak ter isz t ikus  hosszal.  (1 .4)  felhasználásával adódik ,  hogy c ( 7 )  (7‘, 7 )
ha / ’<  tehát a koherenciahossz végtelenhez tart a kritikus pontnál.

A behatolási mélység a mágneses térnek a szupia vezető anyagba való beha to lá 
sát jellemzi. Az (1 .9 .)  egyenletből a legegyszerűbb esetben, am ik o r  félteiét kitöltő 
idealizált szupravezető  esetét tekintjük (2. ábra),  a mágneses térerősségre a

/ / ,  : //,(())<• >rn
kifejezés adódik ,  ahol

n ie ' I I
Anc‘~ it//,,1' ( / '  T)

azaz a behatolási mélység is végtelenhez tart .  ha í  - hasonlóan, mint <!(/). 
A két karak terisz tikus hossz hányadosa a /  ún. ( i in z b u rg  Landau param éter:

x ;< 7  ) " w  I  . ,1.12)c(T) c'h I 2n
mely hőmérséklet független 7’. közelében.

A szupravezetőket mágneses térben való viselkedésük szempontjából y. értéke

a lapján  két natív csoportba  szokás osztani. ;; ' esetén beszélünk Pippard-féle\2
vagy I. t ípusú szupravezetőkről,  melyeket reverzibilis 
m ágnesesés  te rm odinam ikai viselkedés jellemez (//,  
nel kisebb külső mágneses tér jelenléte esetén teljes 

•' Meissner effektus, stb.). A legtöbb tiszta szuprave-
'v e z e tő '’ zctö ebbe a csoportba  tartozik (x A, 0.05 0.01.

r-:— y.. 0.1. 0,15, x Pb 0.2 0,3 stb.), A  ~ ’ -
' ~ ’ >2 

vei jellemzett szupravezetők a l.ondon-féle. loká-
- lis. vagy II. típusú szupravezetők. Jellemzőjük a

nem tökéletes Meissner effektus, az alsó és felső 
kritikus mágneses terek megjelenése: a szupravezető 

2. ábra m intába a  térbehatolás egy alsó. II  kritikus térnél

z ( 7 ) (I- i n
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kezdődik el és a teljes behatolás a felső / / , ; kritikus térnél valósul meg. 
A I I -  HCs ta r to m án y b a n  egy egyenletes eloszlású, aram -örvények bői álló
struk tú ra  alakul ki. Ezt az örvényképet a G inzbu rg— Landau  egyenletek m eg
oldásával Abrikoszov  a lko tta  meg [20],

Az örvény m agjában  az anyag  norm ál ál lapotú .  az  a tér, amelynél egy 
örvény  keletkezése a szupravezető  anyagban  energetikailag kedvezővé válik, míg a 

térnél az  örvények olyan nagy sűrűsége alakult  ki. hogy megindul a szomszédos 
örvények m agjainak  átfedése.

//<., szám olása  legegyszerűbben a G inzbu rg  L andau  egyenletek linearizált 
fo rm ája  a lapján  tö r ténhet  [21], H f t -höz közel (I. 8) (c ‘ 2c-1 írva) a

V „ ~  2lC A ( R ) |  i// 0!.// ( 1 .1 3 )
('

a la k ra  egyszerűsödik, ahol rőt A --=11 és II  helyett a külső térerősség írható  be. 
ugyanis a szelfkonzisztens mágneses lér já ru lékai |i//|2 rendűek és így elhanyagol
hatók  ((I. 9) i//-ben m ásodrendű) .  A linearizált egyenlet olyan megoldását keressük, 
am ik o r  az egész anyag  szupravezető  (nemcsak a felülete). Az (I. 13) egyenlet fo rm á
lisan megegyezik egy 2c töltésű, mágneses térbe helyezett részecske Schrödinger 
egyenletével,  r  irányú tér esetén a részecske r irányú r .  sebességgel mozog, az vr 
s íkban  körm ozgást végezve

2 c / /
to,.

mc

körfrekvenciával.  Az egyenlet kötött  á l lapotú  megoldásához ta r tozó  saját-értékei

^ m r: ) j/i !  ̂ |  lw>, ... n • 0. egész.

A legalacsonyabb nívó energiája, n 0 r . 0  helyettesítéssel:

1 e l , I I
I  „ , « «\.

2 m c
am iből

h e l l
a -■

mc

Ennek  m egoldása I I -ra adja a felső mágneses teret -t

II, , (I- 14)2 e h

mely az ct pa ram éte r t  ta rta lm azza,  a k á r  csak c ;  a hőméi sék let függése is. lei meszelé
sen, t, hőmérsékletfüggését követi. /■/,., az a legnagyobb II érlék, am ire  még van

szupravezető  típusú megoldás, n r. 0  esetén 2ch ilim é  

ebből ad ó d ó  tér I I -  H " ,  hasonló  a helyzet, ha i>_ /  0.

ii ■ es az ^ I
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(I. 7)-et cs (I. 12m  felhasználva kapjuk (I. 14)-bői. hogy

//. I ? * / / ,

I

<1 I-)

jruorn  - 
vnrvlo

Ha x  . II, II, és így II, H U ,  -re is szupravezető az anvae, item teljes
I 2

a Meissner elfektus. aniinl azt a II. típusú szupravezetőkről állítottuk. Ma ><
I 1

ak k o r  l l , t II, . II,, II II, esetén metastabil állapot alakulhat ki. // , ,-(  ilyenkor
lúlhütési kritikus mágneses térnek nevez
zük.

Saint .Ionics és de (ienne.s |22| l ‘..H>3- 
ban k im utatták ,  hogy a s/.uprave/elű s truk
túra. a nukleáció kialakulása a m inta fe
lületén kezdődik meg. Létezik egy II,, 
kritikus mágneses tér mely II, nél na-

* g v o h b é s a  H ■ II II  ta rtom ányban  a 
minta belseje már nem, ele egy felületi 
rétege még szupravezető á l lapotban van. 
í zen problém a vizsgálatában az (I. Xa) ha
tárfeltételnek igen lényeges szerepe van. 
•\ felületre merőleges külső mágneses lér 

•: esetén a z elfektus nem lép fel. e /ér t  legyük
lel. hogy II irányú, a szupravezető ha
tárfelülete az r.; sík és a szupravezető az 

,v t) ta r tom ány t foglalja el. (3. á lná l .  .-I. I, 0. f. Il.\  mérték választás mellett 
Saint Jam es és < 1 e Ciennes a

i// < ik' H \)  ( I .K 'I

a lakban  keresték a linearizált (I. 13) ( í inzhu rg  - l .andau  egyenlet megoldását.
(I Ki)-ot (I. I3 )  ha behelyettesítve a

Ir <I~J 
2in </.v~

eevenlei adódik  Lhhez járul a

lili

‘l.l
dx . „

"//A

határfeltétel. (I. I / )  olvan mint eev a.
li A < ■ 
le li

í y f (I 17)

(I IS)

euvensúlvi helyzetű harm onikus

oszeillálor Schrödinger egvenlete. \  szerzők a határfeltételt oly m odon vették
figyelembe, hogy (L I 7 )-t-1 éji\ m ódosíto tt ,  az egész ..... - v ta rtom ányban
érvényes

It <77
2 in i /v ’

t.v)/ xl (l. I»)
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egyenleltel helyettesítették, ahol

» ( v)

l e 1 I I “ 
n u '1 (V V °

X  V) 0

A megoldás, mely a legalacsonyabb sajátértékhez ta rtozik ,  (I. IK)-at au tom at ikusan  
kielégíti, maga a saiátérték pedig kisebb, mint a „b u lk "  problém a esetében, am i azt 
m uta tja ,  hogy a felületi nukleáeió  energetikailag  előnyös. Részletes számolás e re d 
ménye az, hogy ,v„ optim ális  értéke 0.59 d: (7 ) .  a megfelelő sa játérték:

0 . V )
h l l
mc

azaz. (I. 7) és (I. 12) felhasználásával.

/ /  2.4 x l l ,* :i »

II 1 .7 / /
és (I. l4)-gvel összevetve:

(I. 20) 

(I. 21)

Hangsúlyozzuk, hogy az (I. 21) e redm ény szem pontjából az elmélet a. x  pa ram éte 
reinek konkré t  értékei lényegtelenek, csak a G inzburg  l andau  egyenlet alakja  és 
a ha tárfeltéte l lényegesek.

(I. 20), (I. 21) és (I. 15)-bői lá tha tó ,  hogy II. típusú szupravezetőknél II, II, ,
•: /■/ míg l-es típusú szupravezetőknél 0.42 x  - 1/| 2 esetén II, , II, ha
pedig x  - 0.42. a k k o r  //,. • l l c . Az utolsó esetben a felületi szupravezető állapot 
te rm odinam ikai  egyensúlyban nem létezhet, túlhíítéssel azonban  II,., mégis észlel 
hető  volt.

A Ginz.burg L.andau egyenlet az. eddig bem uta to tt  fo rm ájában  izotróp vagy 
köbös  anyagra  érvényes. Az ál talánosítás an izo trop  esetre (iinz.burgtól [15] szárm a
zik. A szabadenergia ek k o r  a következő a lak ú :

F  -  f  ,1 R /;< in In
A (It) t/z V., . A (R )

he
i/y * 4-

/ / -
Hn

( I .  2 2 )

ahol <5„. az  izo tróp  eset <■> konstansa helyett fellépő tenz.or. (I. 22)-bcn az azonos
li - // 

indexekre összegzés van. Az izotróp eset .> vá la : / tasa  helyett most .
../)/ ftv

írható , ahol ?// . töm egtenzor.  A szabadenergiá t.  hasonlóan mint az. izo tióp  esetben, 
minimalizálva kap juk  az un. G inzburg-egyen le teke t:

Ir

-»Im-
V.«

le
4 ni„r

he

i)R,

i//(R) I 

(hji

. I,

<!' <)R„

0 (1.23)

( 1 . 2 4 )
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II. A mikroszkopikus elmélet gyenge csatolású, izotróp szupravezetőkre

II. I. A Ginzburg Landau egyenletek G orkov-féle szárm aztatása.
A z  elm élet érvényességének fe lté telei

A G inzburg  Landau  elmélet [I] m ikroszkopikus m egalapozására csak 8 évvel 
az  elmélet felállítása után  került sor  a Bardeen. Cooper. Scliricffer [2] elmélet alapján. 
G orkov  [3], G reen  függvényes technikát használva m egm uta tta ,  hogy a m ikroszko
pikus elmélet egyenleteiből az  (I. 8), (1. 9) egyenletek leszárm aztathatók és a pa ra 
méterek k iszám ítására összefüggéseket nyert.  Ebben a pontban  röviden ismertetjük 
a Gorkov-féie  levezetés gondola tm eneté t és eredményeit. E célból vezessük be a G 
és F  te rm odinam ikai  Green-fiiggvényeket a

C/(r,.  T , . r , .  r.,) =■•.-.= 7’r(i//t ( r , , r,)i//(+ ( r , ,  r,))

F  1 ( r , , r , . r2, t 2) T t{ ( r , . T,)i//t+ ( r , .  r,))

definícióval,  ahol ( r t *) és >//,(r, r) Heisenbcrg-képbeli részecske keltő és eltünte tő  
operá to rok .  Az F Green-fiiggvény zérustól kü lönböző  volta a szupravezető állapot 
jellegzetessége és kifejezi m ikroszkopikusan  sok e lek tronpár  kondenzálódásá t egy 
állapotba.  t , , T ;  imaginárius idő-változók, melyek 0 és 1/7' között változhatnak és 
a Tt o p e rá to r  a m ögötte  szereplő o p e rá to ro k a t  a t  változó növekedésének sorrendjé
ben rendezi el.

Az átlagolás Gibbs-féle statisztikus á t lagot jelent. Áttérve a G'(r,.  T , . r , ,  r2) és 
F * (r ,.  t , .  r«. r..) G reen  függvények Fourier  transzformáltjaira a r  r, - r a vál
tozó szerint a

(>{r. r ',  r) 7 V  e G_.,n( t,  r ')

F (r .r  . t)  I >,’ < ’v* " n( r . r ' )
n

o)„ (2n ! \ ) n k „ T .  n egész

összefüggések segítségével. G o rk o v  a G,., és F+ * függvényekre vonatkozó

1 ie -
ito f

2 ni
.. A(r)
n r e 1 l>

I
I- U A(r)I

G,„(r. r ')  ~  <5(r r ')  A (r )F +  (r, r ')  (II. 1.1)

F *  (r. r  ) -  A * ( r )G „ ( r , r ' )  (II. 1.2)
2m  | c)r (

egyenletekből indult ki.**
A (II. 1.1) és (II. 1.2) egyenletekben szereplő A(r) függvényt a következő egyenlet 

definiálja
A ( r ) F r 2 ’ /•■„,*(r . r ) .  (11.1.3)

* A továbbiakban (1, ,-t írunk (íM és V -t 2 '  helyeit, az egyszerűség kedvéért.
<11 OJ„

** Itt és a továbbiakban is h  1.

6 0
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A (r)  térm entes ( / / -  0) esetben az energiagappel egyezik meg. V a  BCS kölcsönha
tás [2] G orkov-féle  a lak jában .

(If. 1.4)

szereplő csatolási állandó.
G orkov  bevezeti a  no rm ál á l lapotot külső lér jelenléte esetén leíró <7(1>( rTr 2) 

G reen  függvényt is, amely az

wo - f
i)

A(r) C7(1J( r . r ' )  =  < 5 ( r - r ' ) (II. 1.5)2m \ <)r c

egyenletnek tesz eleget. C,„ segítségével G,., és F*  a következő m ódon  fejezhető ki:

G ,J r ,  r') =  Ő,„(r, r') f  G,„(r. r") A (r")F+  (r", r') dx”

(«■- r ')  f  G ,,(r ■ r ) A (r")6 ' , , ( r”. r ')  dr"

G orkov  ezen egyenleteket használja és /■’+ közelítő m eghatározására ,  azon 
fizikai kö rü lm ények  következményeit figyelembe véve. hogy az elméletben érdekes 
távolságok sokkal nagyobbak  az  a tom i távolságnál és hogy T  T, .

Az első kö rü lm ény  m ia tt  C e, kvázikiasszikus közelítésben szám ítható ,  azaz

ahol
(II. 1.6)

t  )
ic
he

A (r)(r — r')

és G ^  a  no rm ál ál lapoti G reen  függvény / / -  0 esetén:

!<■>„! ir r’i

G l( r -r ' )

m
2 n  í r — r ' j

‘Po | r -  r ' |
e e

m
írr Ir — r'!

f i)  : >  0 

10 <0

(II. 1.7)

_ | o ) n | | r - - r i  _ !r” r i

A z c vf  =  e ron exponenciális szorzófak to r  m ia t t  G ^  az jr — r'| - - 0

p o n t  környezetében  lokalizált ,  az r„ karakterisz-
(2n + \)nk„Tc 2n+l  0 

tikus távolságon csökken  e-edrészére. I tt <J0 ~  j 767rA T  3 — BCS-féle

koherenciahossz,  mely a pár  kiterjedését jellemzi zérus hőmérsékleten, w-ra (II. 1.3), 
(II. 1.8)-ben összegzés van. Ebbe az összegbe az /* — 0  körüli tagok ad jak  a leglénye
gesebb já ru léko t,  m ert  az exponenciális levágása ezekre a  legenyhébb. « “ 0 esetén 
/•„o =  l ,7 6 í0, am inek  a lap ján  ér the tő ,  hogy az elméletben szereplő karakterisztikus 
hossz éppen  a lassan változó mennyiségekkel kapcso la tban  a  lassú változás
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jellemzésére éppen <^-1 fogjuk használni. Az. hogy a kritikus hőmérséklet körüli 
hőm érsék le t- ta r tom ányra  szorítkozunk , a következő feltevéseket teszi jogosulttá:

1. jr<7 ', .-nél A (r, T )  kicsi AB7’.-hez képest, és így jó  kifejtési param éter .  Indo 
kolás :  7 '- -0 -ná l  A 1,76 Ab7',., T  növelésével A csökken és Á(7'r) 0.

2. T < T c-rc m ind A (r)  mind A (r)  lassan vá l toznak  a c„ koherencia hosszon
belül. Indokolás :  mint az  1. fejezetben lá ttuk ,  A(r) (azaz, i^(r). mint kiderül) térbeli 
változását c (T ) .  A(r)-ét A(T )  szabja meg és ezek mindketten  végtelenhez, ta r tanak , 
h a  T - '-T e és így elég közel 7’ -hez a lassú változás feltétele biztosan teljesül. 
A í ( T )  í,, feltétel teljesülése csak ( / ’. 7')/7’ l-hez képest való kicsiségétől függ:

míg a / ( /  )>•<„ feltétel így írható  c ( 7 )  0,74 f t 1 ,/2l
\ t , 1 .

H T )  c ( T ) 0,74
azaz

/ ;  7 " '
/:

./. ?. j i í  j 

/ I 0.74

Vauvis y.-
A T
7,

a G inzburg  I andau  elmélet érvényességének egyik feltétek*. Nb

esetén, melyre x 1,1. ez a feltétel az egész hőm érsék le tta rtom ányban  teljesül, míg 
Pb-re, melyre * 0.3 csak 1] -hez. igen közel.

3. M inthogy T  - 7, -re a kritikus mágneses tér zérushoz tart , a mágneses tér 
nagvsái’a is kicsinek tekinthető. P ontosabban  a /

• A í r ) Cu II ti ■ I
c c

feltételnek kell teljesülnie.
Ilyen érte lem ben fogjuk A(r)-t is kis param éternek tekinteni.
A feltevéseknek megfelelő sorfejtések elvégzése után G orkov  közelítő kifejezé

seket nyer /-J és (7,,-ra. amelyeket behelyettesít a (II. 1.3) gap-egyenletbe. illetve az 
áram

j( r)  "  (V, Vr)r , r / '  (>,Ar < r ')  A <r) lim 7’ r <r ')
i» 77 in r' -r 77

kifejezésébe. Ilv m ódon  a G inzburg  Landau  egyenleteket kap ja  vissza, melyekben 
szereplő rendpa ram éte r  a Á(r) gap-luggvénnyel arányos:

F w j ’ 4<r) « A - » ? ; . i | r >

ahol £(.v) a Riemann-féle J függvény és N  a teljes elektronsűrűség. T ovábbá a/t 
találja, hogy 2c. ami teljes összhangban á l l a  szupravezetés párkoncepciójával. 
Az elméletben szereplő egyéb param éterek  értékei a következők:

* é  -  2 , ß r  4V  : I I • • 0,13 '  'T  , (II. 1.9)
II t\N 6(nktt /,.) (I<bT, )
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Ezekből kiszámolva a karakterisz tikus hosszokat,  a következő kifejezések ad ó d n a k :

es

C -  0,74 £ 

/ ( 7  ) • ' A, (0)
P-

' I

-1/2

r t - T
r .

vF
a « ' / ;  

4 ( 0 )  =  1/
111c  

N r A n

II. 2. Á ltalánosíto tt Ginzburg -Landau egyenletek .származtatása

A z utóbbi években  többek  között W ertham er [4] és Zum ino  és Uhlenbrock [5] 
szárm az ta t tak  le olyan á l ta lánosíto tt  G inzbu rg  Landau egyenleteket, amelyek 
levezetésénél nem  tételezték fel a g ap  függvény abszo lú t értékének kicsiny voltát, 
tehá t  egyenleteik 7'.-nél lényegesen kisebb hőmérsékletre is érvényesek lehetnek. 
A II. 1. p o n tb a n  vázolt többi feltevés (2) és (3.) megtartása viszont lokális szupra
vezetőkre korlá tozza az általuk nyert egyenletek érvényességét,  mert míg ezek a fel
tevések 7',,-hez elég közel minden szupravezetőre teljesülnek. 7 , -töl távolabb csak
11. t ípusú .szupravezetőkre m aradnak  érvényesek.

Az a lább iakban  W ertham er eredm ényeit  szárm azta tjuk  le röviden, a VVert- 
ham er-lele eljárást kissé m ódosí to tt  fo rm ában  prezentálva, ami egyrészt egyszerűbb, 
másrészt pedig a lka lm as  a későbbiekben (III.  IV. fejezetek) sorrakerü lő  problém ák 
tá rgya lásához  szükséges általánosításra. A levezetés minden lépésben való m érték
invarianciájának biztosítására Zum ino  cs Uhlenbrock j5J módszerét követjük.

A kiindulásul szolgáló egyenletek a G orkov-le le  (II. 1.1). (II. 1.2) egyenletek. 
Ezeket az ún. kevert reprezentációba transzform áljuk,  azaz Fourier  transz fo rm á
ciót hajtunk végre a különbségi ko o rd in á táb an .  így pl.:

(p. R) I <!"'(> i , r„)

ahol R  ̂ (r, 4 r 2). Az (II. I I). (II. 1.2) egyenletek kevert reprezentációban a 

következő a lako t ö ltik:

it» G,„(p, R) 0

(p,R> o

A (R) 0',,<p. R>

i: p t  A ( R ) (p. R )

i o A ( R i / ;„ '(p . R) ( 11 . 2 . 1 )

0 [A ‘ ( R )(>',„( p. R)j (II. 2.2)

ahol e(p )  norm ál állapoti részecske energiát jelöl és ti végtelenrendű differenciál
o p e rá to r  [23]

Í ' | í /(p . R)/Mp. R)|

lim exP 
i< - i t  
i>" -p

<) <) () (l
r)Rx i)p ' i)px f)R ’x

í/(p. R)/»(p'. R ). (11. 2.3)
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Itt a  és b tetszőleges függvények és az  x y z -re való összegzés azt jelöli, hogy ,v, y  és z 
c iklikusan cserélendők.

A II. 1. p o n tb a n  tárgyalt  2. és 3. feltevések szerint A (R ) kicsi és lassan v á l to 
zik. A m érték invariancia  m inden  lépésben való b iztosítására Zum ino  és U hlen
brock nyom án bevezetjük a kis a  p a ram éte r t  az

A (R ) =  rr\ (rrR)

definícióval és azt használjuk kifejtési param éterként.  Ily m ódon  V R és A -szerinti 
szim ultán  sorfejtést végzünk el, ami egy mértékinvariáns mennyiség tetszőleges 
rendig való  sorfejtésnél biztosítja a közelítő kifejezés mértékinvarianciáját. Továbbá 
bevezetjük, hasonló  célból, a

G,„(r, r') =- Gw(r, r')exp I A < /r

es

~  /:u ( r . r ' ) c x p

A+ (r. r ) A1 (r. r') exp

A </r

“ J A <h j  A i/r

(11.2.4) 

(ff. 2.5)

(11. 2.6)

függvényeket is. melyek közül G,.,(r, r') m értékinvariáns, F+ pedig az

0 > (R )

I t ’
m ó d o n  transzform álódik  (A* hason lóan)  az  A -A  I- grad <l>. \)/ •ipi” merték - 
transzform ációnál.  Integrációs ú tként (11.2.4) (II. 2.6)-ban a végpontokat össze
k ö tő  egyenest választjuk. A G inzburg  Landau  egyenletek W erthamer-féie á l ta lá 
nosításának levezetéséhez /•',;* -1. G,,,-t <r-ban m ásodrendig  szükséges kifejteni. M int
hogy a k iinduló egyenletek F* -re és G„,-ra vonatkoznak , egyszerűbb lesz előszói 
azoka t  s z á m ta n i  rr-ban m ásodrendig  és azután a (11.2.4). (11.2.5) formulákból 
vegyes reprezentációban rr-ban m ásodrendig  k apha tó  [5J

G,„(p. R)

F,-;(p. K)

(A -V p ) I ‘ (A • Vp)“
r 2c"

ic i)A ; i) t)
4c <)R„ ()pf i)p„

összefüggéseket felhasználva számítani G(ll-t és F J  -ct.
Az eljárás menete a következő. A (II. 2.1). (II. 2.2) 

mennyiségek mindegyikét kifejtjük ff-szerint:

G„,(p, R) (H .2 .7 )

/•„Mp . R) (ff. 2.8)

egyenletekben szereplő

G,'!’’ -!- G,',

/’..I F ‘
■KC

„MII . „(II
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ahol

0<®>=1; 0<*> =  lim [ '  -  ~  —
r; -R ( 2  r)R dp’ dp  d R

0<2> =  lim
8 R' *K 

P'“ P

d  d d  d
<9R dp ' dp  d R '\  ’

és az  egyform a ren d ű  tagokat^ egyenlővé tesszük egymással. így G,(„n stb.-re 
egyenletek ad ó d n a k .  E zu tán  G,0 és F+  -re áttérve kapjuk

O r =  V« A(R)

? + <«)
o r  f IP

. + „1 f; P ° « A ^
m  [ 1*

[ ] i»1 V E *

F + w  =  c O ^ A *  fi Á*V^!A!- ß A*(Vk |A!4)s 
4»/ [ ]~ 2m  [ f  2m [ V

+
4 tn2

p O U  A
2 I >)- I

[ ]2 2 dr.2 | ]
1 A (pO ;A *l 

i

+
1 A^(pV„ !A|2)2

2 m 2 [ ]4 lm

(;(0>/ti

. A ‘ (pVK)-!Ar

ito 4  i: 
v r  ! Fr

1 I d  c
f 1" ' 2 dr. [ f )

C ‘*>

6 ' ,?  -  -  2 |„  i ’^ I A ' p O r A A p O JÁ ']

I Vsr |A|2 Í 4fi(/a>4-fi)j I (V„jA|2)2 
8/» [ ]2 l [ ] j  4m  [ ]:l

2 i:i(0 -I- fi

I ]

1 0*RA * 0 RA  1 (p(A‘ 0 « A  A O k A ’ )]3
2m  [ ]2 1 4/i;2 [ ]:,( /«H-e)

+  J 2 (pV K)2|A|2 /w  +  fi
2 m

2fi2 (pV’„iA|2)
[ ]:l 1, [ ] I 4m 2 f ]*(/(« 4 «)

I i
2 (/ct) 4- fi)1 

[ 1

I (p O í A ^ í p O kA)

n r  (io) 4-«) [ f
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A  k a p o t t  kifejezéseket behelyettesítjük a

Ä* (R)

es

j ( « J 2 e r Z Ím „ J
dp 

(2x )3 P M P >  R)

(II. 2.9) 

(II. 2.10)

képletekbe, melyek (II. 1.3) és (II. 1.8) kevert reprezentációbeli alakjai.  A (II. 2.9) 
egyenlethez F + w  nem  ad  já ru léko t ,  m ert  co-ban _páratlan lévén összegzésnél zérus 
e re d m én y t  k ap unk .  T o v á b b á  nem  ad  já ru lék o t  F r+ ,2) első h á ro m  tag ja  sem, m ert 
ezek e-ban p á ra t lan o k  és a |p| szerinti integrál á t írha tó  — coD-től +  c»0 -ig terjedő 
«-szerinti in tegrállá a szokásos m ódon. H ason lóan  F  + (2) -bői az e-szerinti derivál
ta k a t  ta r ta lm a z ó  tagok is zérus eredm ényre vezetnek. Ami az á ra m o t illeti, Gra-ból 
csak a  p-ben pára tlan  tagok jö n n e k  számításba, azaz Ily m ó d o n  a következő 
végeredm ényhez ju tu n k  ( £ 2 =  e2 +  |A|2)

A*
W  + E 2)2i + ( o * 2A* +  A ( o RA)2)

fi
I jA f

+

A" ;>2|A|2 () A*
+  3 f)R2 r>!AI2 +  6

r)|A|2

j(R)

2c

l e
m

d a

n m 2.
f) A
r)R r)R

p 2/ 6m 2 

[m* +  E* j2
(II. 2.11)

|Aj2 A(R)
■ ? íá

]p p2j3m 
(2n f  [to2 +  £ 2]2

(II. 2.12)

melyek éppen  W erlham er egyenletei.
A (II. 2.11). (II. 2.12) egyenletek 7'<;Tc-né\ á tm ennek  a G inzburg— Landau  

egyenletekbe a Gorkov-féle param éterértékekkel [3] A = 0  esetén pedig a BCS-féle 
gap  egyenlet [2] kapha tó  (II. 2.1 l)-ből.

Meg keli jegyeznünk, hogy a W ertham er egyenleteket (az általános esetben) 
m ind  ez ideig nem  o ldo tták  meg.

III .  Erős csatolású Ginzburg— Landau egyenletek

III. 1. Erős csatolású szupravezetők egyenletei mágneses tér je len léte  esetén

L egtöbb  szupravezető esetében az e lektron-fonon kölcsönhatásából adódó
2g2N (0)

effektiv elek tron-elek tron  kö lcsönhatás  csatolási á l landó ja  g ' 2 ( ~  ,
COfl

a h o l  g  a  konstansnak  feltételezett e lektron-fonon  matrixelem, /V(0) az elektronok

6 6
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állapotsürüsége a Fermi nívón és (o„ tipikus fonon frekvencia) körülbelül ,

am in ek  következ tében  a m érhe tő  fizikai mennyiségek nem  érzékenyek az effektiv, 
fonon-kicseré lődés által közvetített ,  e lek tron-elek tron  kö lcsönhatás  részleteire és 
ezér t  a BCS elmélet [2] kielégítően írja le a fizikai jelenségeket. Es vonatkozik  az ún. 
gyenge csato lású  szupravezetőkre.

V an  az o n b an  néh á n y  fém : Pb. Hg stb., melyekre g '23í I. Ezek esetében a  BCS 
elmélet m á r  nem  a lk a lm az h a tó ,  mivel a kiindulásul szolgáló kvázirészecske kép  
n em  érvényes a  következő  ok  m iatt .  [24] Ismeretes, hogy a  kvázirész k ép  m indadd ig  
érvényes, am íg az  e lek tro n á l lap o to k  r k szélességére fennáll, hogy T \ <g Ek ( Ek az 
e lek troná l lapo tok  energiája).  Szupravezetők esetében a dom ináns  bomlási fo lyam at 
a  fonon-emisszió, a m e ly e t  E k ié(oD energia esetén (wD a  Debye energia) r k ^zg '2 '(o D 
nagyságú  vonalszélesség jellemez. A z E k — a>D körüli energia ta r to m án y  a  virtuálisan 
gerjesztett á l lapo tokon  keresz tü l  igen lényeges já ru lék o t  ad  a szupravezető á l lapot 
energiájához. Ezen á l la p o to k ra  te h á t  FkjE k ~  1 és a kvázirész kép, mint állítottuk, 
n em  a lka lm azható .

A  BCS elmélet á l ta lánosításá t  erős csato lású  szupravezetők viselkedésének 
le írására  m ágneses tér nélküli, tehá t  térben hom ogén, esetre zérus hőm érsék le ten  
Eliashberg  [25] do lgozta  ki 1960-ban. A z elméletet Schricjfcr, Scalapino, W ilk ins , 
Wada  és Sw ihart [11], [26], [27], [28] továbbfejlesztették és sikeresen a lk a lm az ták  
különféle anom ális  kísérleti eredm ények  in te rp re tá lásá ra :  így pl. m agyarázn i tu d tá k  
szupravezető  d iódák  á r a m — feszültség karak terisz tiká jának  erős s t ru k tú rá já t ,  
fa jhő  anom áliáka t .  Az elmélet lényege az, hogy a közvetlen e lek tro n -e le k tro n  
kö lcsönhatás  feltételezése helyett a csatolt e lek tron-fonon  rendszer egyenle teiből 
kell kiindulni. Véges hőmérsékleti Green-függvény formalizmus to v á b b ra  is hasz
ná lh a tó ,  csakhogy re ta rdációs  effektusok és olyan komplex sa já tenergiák  lépnek  
fel, m elyekben az im aginárius és reális rész egyenlő szerepet játszik.

A  mi célunk erős  csato lású  szupravezetők mágneses térbeli viselkedésének 
vizsgálata  [12].

A  II. fejezetben idézett [3], [4], [5] és más, a G inzbu rg— L andau  elmélet á l t a l á 
nosításá t  célzó elméletek [6], [7], [8] mind gyenge csatolású elméletek, azaz lényegében  
a  BCS elméleten a lapu lnak  és így nem  a lka lm azha tók  erős csato lású  szupraveze tők  
esetében. A  fentiek a lap ján  a következő, á l ta lánosabb  prob lém át kell tehá t  m e g 
o ld a n u n k :  a A(R) gapfüggvényre vo n a tk o zó  egyenlet helyett a r t — r 2, R)
„off-d iagonal” sa játenergiá t m egha tá rozó  egyenletet kell levezetnünk a 2 \(w ,  rj ~ r 2.R) 
diagonális  saját energiát m egadó  egyenlettel együtt. Kiindulásul a hőmérsékleti 
G re en  függvényekre v o na tkozó

io> ~ í  |  " A ( r , ) j+ / / „  G(1, ( r i , r a) — 5(T| r2)-

-  f  r a(/Vo, r , , r 3) F „ | ( r 3, r 2) dr3+ f  I l (iio, r , ,  r3) G J r ^  r2) d r 3 (III. 1.1)

-i< o  -  £ | ^  H- “ A (r ,) j  F *  ( r , , r„) =

=  Z i i - i a i ,  r 3, r j / ’,; (r3, r 2) dr3 |- 2'2(/w, r t , r a)G (1)(r3, r ,)  dr., (III. 1.2)

2 Fizikai  Folyóira t XIX/2
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egyenleteket használjuk , aho l  <!;( ) a  Bloch e lek tronok  energia-operátora koo rd i
n á t a  rep rezen tác ióban ,  I ,  ill., I 2- t  pedig m indazon  irreducibilis sajátenergia-gráfok 
já ru lék a in ak  összege adja,  melyek egy befu tó  és egy kifutó, illetve ké t  kifutó külső 
vona lhoz  csatlakoznak  a  4. áb rá n  lá tha tó  m ódon.*

4. ábra

A (III.  1.1.), (III. 1.2.) egyenletek ily m ó d o n  teljesen általánosak. A  (II. 1.1.), 
(II. 1.2.) G orkov-egyenle tek  a b b a n  a  speciális esetben k a p h a tó k  vissza, ha a  I 2 
sajátenergiás részek frekvenciafüggését e lhanyagoljuk, Z'2(/a>,r1, r 2) =  A í r ^ ő í i i  — r2)-t 
írunk , 2;r et a norm ál á l lapo tra  számolva az  egyrészecske energia renorm álása  
révén vesszük figyelembe és az  egyrészecske energiák effektiv tömeges közelítését 
té telezzük fel.

K evert  reprezentációba áttérve, (III. 1.1.) és (III. 1.2.) a következő a lako t
ölti :

i to G J p, R ) - 0 e p -  — A (R ) <7ro(p, R)

l - 0 [ 2 : 2(/w , p , R ) F <u+ (p .R )]  +  0 [ I 1(tw , p , R ) G (O(p,R)] (III.  1.3)

iw F * ( p, R ) - 0 p + - A ( R )  F w+ (p ,R )

=  0fIÍ( /(y ,p ,R )G o)(p,R)] +  0 [ r 1( - t o ,  -p ,R )F + (P .R ) ]  (Hl. 1.4)

I t t  e(p) =  £(/>) — //o az  e lek tronok  Bloch-energiája a  /í0 kém iai potenciá ltó l mérve 
és 0 a  (II. 2 .3 .)  képlettel m egado tt  végtelen rendű  differenciáloperátor. A  és 
r 2 sa játenergiák  m eghatá rozására  o lyan közelítést használunk, mely az elektron-fo- 
n o n  kö lc sönhatás t  jm / M  (m  — e lektrontöm eg, ion töm eg)  pontosságig veszi 
figyelembe [30], [25]:

£ i ( / « , p , R )  

I 2(/(o , p, R)

ahol

' 2  j  ̂  ^ (P  -  P', ko -  io /)  G<0(p',  R) 

’ 2  f  y (P ~  P ' » -  io>')Fa- (p', R)

F ( p  —p', iv) — / cd ' )

^  Z s l - v . x D >.( ' « - P - P ) +  K ( p -  P> KW -  io>')
A

(III.  1.5) 

(III.  1.6)

(III.  1.7)

* A kvázirészecske sajálencrgiája a szupravezető állapotban és r a-böl épül fel. Erre a kap
csolatra a továbbiakban nem lesz szükségünk, részletes analízise a szerző [29] cikkében található 
meg.

6 8
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A  (III. 1.5.) egyenlet a  következő  sajátenergiás gráfok já rulékai figyelembevé
te lének  felel meg,

m íg  a (III. 1. 6.) egyenlet a

9 F 9  F

gráfokkal szemléltethető. (A  vas tag  vona lak  já ru léka i t  az F  és G-re v ona tkozó  
csa to l t  D yson  egyenletek megoldásai ad ják  szelfkonzisztensen m eghatá rozo tt  saját
energiákkal.)

(III. 1.7 .)-ben az  e lek tron-fonon  csatolási mátrixelem, melyet most,
a  A polarizác ió  mellett,  csak  az  im pulzusá tadástó l függőnek tételeztünk fel. Ez a fel
tevés jogosult, h a  az  e lek tronál lapo t an izo tróp iá ja  e lhanyagolható  [31]. M i ebben 
a fejezetben m inden fa jta  an izo tróp iá t  e lhanyagolunk  (az e lek tronspektrum , fonon- 
spek trum  és e lek tron-fonon  mátrixelem an izo tróp iá já t  egyaránt). Ez megengedhető, 
h a  feltételezzük, hogy rendszerünkben  szennyezések vannak  je len, ami által a k ü lön 
féle an izo tróp ia  effektusok k iá t lago lódnak  és így a re ta rdác ió  hatása  szeparáltan  
vizsgálható. Az an izo tró p  já ru lékok  ha tásá t  később, a  IV. fejezetben, kü lön  m eg
vizsgáljuk.

D ; (Uo — ia)', p - p ' )  a renorm ált  fonon-G reen  függvény, amely jó  közelítésben 
független a  mágneses tértől [32], Ennek az az oka,  hogy a

típusú fonon-polarizációs  gráfokhoz  a fő já ru lék  egy jóval a Permi szint alatt i  elek
tro n  jóval a F enn i szint fölé való gerjesztéséből adód ik ,  melyet a mágneses tér 
befolyásolni nem  tud ,  hiszen a jellegzetes energiák igen eltérő nagyságrendűek: 
az elek troné eF s H 0 e V ,  a fononoké  « „ ' í í  10“ 2 eV, k BT ^  10~3 eV (7 =  10 °K-nél),

míg a  c ik lo tron  frekvencia, cwc =* <’ még 7 / = 1 0 3 gauss esetén is csak 10~r,eV 
6 m c

nagyságrendű.
Vc a  C o u lo m b  kölcsönhatásnak  az a része, mely a renormalizációs és árnyé- 

kolási effektusok figyelembevétele után  m egm arad .
A  I x( m ,  p, R), p, R) imaginárius frekvenciától függő sajátenergiákból

az  e rőscsato lású  prob lém át m eghatá rozó  energia függő sajátenergiák a  komplex 
« - s ík o n  az  im aginárius tengelyről a  valós tengelyre való analit ikus folytatással 
nyerhe tők .
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III. 2. Erős csatolású egyenletek T < ,T c-nél

A  T  <sTc- nél érvényes egyenletek levezetéséhez a  következő feltevéseket tesz- 
szük: 1. A (R )  és I 2 ( rá ,  p, R) kicsik, valam int 2. A(R), X2 (rá ,  p, R) és 3. I j  ( rá ,  p ,R )  
Ä -nek  lassan változó függvényei a  c0 hosszon  belül. A  A(R) — X 2 ( rá ,  p, R) ál talá
nosítás tó l eltekintve az  1. és 2. feltevések ugyanazok, m in t a  II. fejezetben tárgyaltak. 
A  3. feltevés is kézenfekvő, • hiszen T = T C-nél I L /^-függetlenné válik a  mágneses 
té rnek  a n o rm á l  anyagba  való hom ogén  beha to lása  m iatt ,  T  < T c-nél l y ^-függése 
csak A (R )  és í 2 (ico, p, R) lassú i?-függését tükrözheti.

A  G reen  függvények közelítő  m egha tá rozásának  a  menete a  következő. A  
(III.  1.3.) , (III.  1.4.) egyenleteket a  feltételezett kis mennyiségek szerint h a rm a d 
rendig  kifejtjük és az egyform a rendű  tag o k a t  az egyenlet két o lda lán  egyenlővé 
tesszük. így G (0), G (1> stb.-re algebrai egyenletek adódnak .  X j  és X 2 p-szerinti deri
váltjait e lhanyagoljuk,  mivel izo tróp  esetet vizsgálunk és e k k o r  a sajátenergiák 
p-szerinti változása  igen lassú [25], T o v áb b á  az e (p ) B loch energiákra effektiv töm e
ges közelítést té telezünk fel (e(p) =  p 2/ 2 m* — /;„) I x ( rá ,  p, R) és ( — im, p , R ) 
helyett Xt co-ban páros  és pá ra t lan  részeit vezetjük be:

/( /cu ,  p, R) =  y [ I i ( / c o , p ,  R j - X ^ - r á ^ R ) ]

p(ico, p. R) =  2 [ X t ( r á ,  p, R) +  I i ( - i ( o ,  pR)] 

így  a G reen  függvények következő, közelítő kifejezéséhez ju tunk*

O / s V , , -  f  A „  [ ] =  [— (ico — f f  +  ( e 4 - p f ]

-  n^ Y Y ~ (P iV R ,0 (P jO * Rj) X  +

f  2 ^ j f - 2  {(rá ~ f ) ( PiV Rf f +  (E +  p ) ( PiV Rf p }  -

2  { (V R(/ ) 2 +  ( V Ri/ i )2} -

* Azonos indexekre összegzés van. Továbbá a 1',, f  és /t függvényekben szereplő változókat 
nem frjuk ki, a jobb áttekinthetőség kedvéért.
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1 SS
4m* [ ]2

4 ( / ö í - / ) ( e  +  /í)

[ ]
V J / +

4(e +  /x)2 

[ ]
I V i í i

+  2m* [ 1 ( i n .  2.1)

[ f  I V

i  1

2m* [ J í t  S i p t O t S i - S s P i O f Z i l -
• V JC /-+ V  |) /x

4m* [ ]3

(l lf .  2.2)

A z  á ra m  (11. 2.10.) képletbe behelyettesítve és figyelembe véve, hogy G fenti ki
fejezéséből el nem tű n ő  já ru léko t  csak a ha rm adik .  //-ben pára t lan  tag ad, kapjuk

j ( R )
2e T  y  í  c 

>»' (2

/p
(2/r):3 PÍ ' .^P- R )

2 e
m

?T y  I r/p
r  ^  J  (271):

P
* f f

r * v » s i
' P> ()R; ,Pt i)R ,) m  c\  J 2 V • / » , ( « )Pi ( i i r . 2 .3)

A m i a (111. 1.6.) „gapegyenle te t” illeti, F n)f -ból zérus já ru léko t adnak  az (K4-/í)-ben 
pára tlan  és az e +  p  szerinti deriválta t ta r ta lm azó  tagok.*

(111. 1.7.)-ből egyszerűen k apha tók  a f( ia ) ,  pR) és p (io K p , R)-t m eghatározó  
egyenletek: /  egyenletébe Gw w -ban  pára tlan ,  p  egyenletébe Gw w-ban páros része 
jö n  csak be. így a következő egyenletekhez ju tunk

[ ]'==[ -  (iw -  f \ko, p', R ))2 -f (r/ 4  p{m . p , R ))2]

< v
/ ( fa ) ,  p, R) — —T (2 k )3 V(p — p', h ú  — i ( o ' )

m ' - / ( « » ' , p \  R) +  *»' . / ( / » ' • p ' R). )rt(/ű>, (p f R)|* +  4 ( v | . / ; V Rf - \ Kp) ,  (r r r .2.4)

* Jogos// konst-t venni ezekben a tagokban, meri amint később látni fogjuk legalacsonyabb 
rendben // «-független, p-függése az izolropia miatt elhanyagolható, «-függésének elhanyagolását 
Eliashberg [25] m utatta ki (T - O-ra).
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/ t ( to ,  p, R) =  -  T  

]

T r + T P ' W -

2 )U* f f *  V tp 'i  O t S a- Z , p i  O f I t )  +  ft  ( V í v ,  (Vfil,0 2, (Vr , ./T )

l í  ( to ,  P, R) =  -  T  Z J  £ n f  K(p -  P ’ 1(0 -  W )

^ ( t o ' , p ' J!R ) _  IJJT,!* 1 1
f f 7 [ f® ^ 2m*a 1P| 1J a [ y*

T tp ’l L
i ko ' - /  , i - l i  ()Ri
* [ ]'* Pi ' 2 m* [ Y*~  +

(FII. 2.5)

m

+  C (V « ;(0 * I 2* , VR/ 0 + ( V « / ) s , V“ / , ,  VR/ V Ä/() (Hl. 2.6)

A z / ! (  ), ß (  ) és C (  ) függvényeket nem írtuk ki részletesen, mert mint alább 
kiderül ,  T  7 ,-né l  e lhanyagolhatók.

Az / ,  /( és 2‘j függvények analit ikus folytatása az  co változóban  a jó l  ismert 
m ó d o n  ha j tha tó  végre [33}. N ekünk  az o n b an  nem lesz szükségünk arra, hogy az 
analit ikus fo ly ta tást explicite elvégezzük, csak a r ra  kell ügyelnünk, hogy a  következő 
lépésként elvégzendő hőmérsékle t szerinti sorfejtésnél figyelembe vegyük, hogy a 
sa játenergiák  ko  változója tu la jdonképpen  energiát és nem hőmérsékletet jelent.*

M ost fejtsük ki a sajátenergiás részeket (T c — T ) / T c egész és feles hatványait 
ta r ta lm a zó  tagok ra  ( ( T c — T ) / T c megfelelő ha tványá t és a kifejtési együttható t 
összeolvasztva je lö l jük ) :

/ ( to ,  p, R) =  / (0>( to ,  p, R) f / (1)( to ,  p, R )-f  . . . ,  (Hr. 2.7)

/ i ( to ,  p, R) /<(n)( to ,  P, R) +  /<(1)( to ,  p. R) +  . . . ,  (III.  2.8)

I 2( to ,  p, R) =  I ,í1/2>(to, p, R) +  I í l>(to, p. R) | I f /2>(to, p, R ) +  ... (IH. 2.9)

Megjegyezzük, hogy a  (III. 2.4 .)— (1 If. 2.6.) egyenletek szerkezetéből követ
kezik, hogy Z2 kifejtésében (T C~ T ) / T e f e l e s ; / é s  /( kifejtésében pedig (T C~ T ) / T C 
egész hatványai lépnek fel.

Fejtsük ki a (III.  2 .4 .)— (III. 2.6.)  egyenletekben szereplő

kifejezést is: 

aho l

[ ] =  — ( to  - / ) 2 +  (fi +  /í)a 

[ ] =  t Jo +  2 ( to  —/ (0)) / (1) +  2(s 4- /i(0>) /t(1)

[ lo =  ~  (ia> - / (n’)2 +  (« +  /‘(n))2-

(Hí. 2.10)

* A sajátenergiák tulajdonképpeni T  függését jelölő változót nem írtuk ki.
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A  (III. 2 .7 .)— (III. 2 .10 .)  kifejezéseket behelyettesítjük a  (III. 2 .4 .)— (Ili .  2.6.) 
egyenletekbe és az egyform a rendű  ta g o k a t  az egyenletek ké t  o lda lán  egyenlővé 
tesszük [(T c - T ) / T cy ,2-ct az  eddig használt  kis mennyiségekkel (VR, A )  egyforma 
ren d ű n e k  tekintve. így  a  kifejtések legalacsonyabb rendű  tag ja ira  a  következő 
egyenleteket k ap ju k :

/< °> ( to ,p ,R )  =  - T e Z K ( p - p ' ,

/*<«(to, p, R) =  -  T e 2  j ‘£ r  K(p -  p ', m  -  t o ' )

^ < V .> ( t o ,p ,R )  =  - r c 2 /  ^ f V ( p - p ' , i c o -  m ')  ^ (1/2)| | ’ P' ’ R)

a h o n n a n  azonnal adód ik ,  hogy / (0)( to ,  p, R) =  / <0)( to ,  p). független /?-től és hason
lóan  /í(0)( to ,  p, R) — ^ (0)( to ,  p) is.

T o vábbá
p, R) =  <f>*(to, p)A*(R) ( I l i .  2.11)

aho l <P* (i(ü, p)-t a

0* (KO, p) -  -  T c Z ‘̂ r J  V (p  -  p \  hü -  io>') p ) (III.  2.12)

egyenlet h a tá rozza  meg. A z  coc jelölésben a  c index a r ra  utal,  hogy T  — Tc -t kell az 
<j}„=  (2n +  \ ) n k fíT  kifejezésbe helyettesíteni; [ ]ó-nél a  felső vessző az t  jelöli, 
hogy  p '  és a>' vá l tozóka t kell a zárójelben levő kifejezésbe helyezni:

[ ]ó =  - ( / w ' - / (0)(/co, ; p'))" +  (c' +  /<('1>('® >P'))2-

A z  / (0), ;í(0) és ([> függvények ugyanazok, mint am elyek a mágneses tér nélküli 
erős csato lású  p ro b lém áb an  7 > h c z  elég közeli hőm érsékle tek  esetén szerepelnek, 
így  pl. 4>((o. p), <[>(io), p) analit ikus foly ta tása a valós <» tengelyre, jellemzi a p á r 
korre lác iós  függvény (gap-függvény) energiafüggését Tc közelében [27],

M in thogy  / ( t o ,  p, R )  és /<( to ,  p, R) legalacsonyabb (nullad) rendben  7?-től 
függetleneknek a d ó d ta k  és az R  függés csak m ásod rendben  jö n  be, a (III.  2 .4 .)— 
(III .  2.6.) egyenletekben szereplő A , B  és C  függvények to v áb b á  (III.  2 .6 .)-ban  a 
l t P i \ Rlf -fel a rán y o s  tag  já ru léka i e lhanyago lha tók , m ert ezek negyed- vagy maga- 
sabbrendűek .

A  (T c - T ) / T c-ben  e lsőrendű, azaz m ásodrendűén  kicsiny tagok ra  vonatkozó  
egyenletek a következők

/ (1) (/co, p, R) =  -  T c £  j  ^  V (p  — p \  ko  -  t o ' )  j  ( ' "  ’ P ’ R)

p ’ R) ( 2 (/<»' - / (0,) / (1) +  2(e ' 4- n w ) í i w ) +  S  ’
[ ]o [ J"

í) m  X 7 í  dp ' r,_ , . . ko' - / (0)T  — T  
. 7,. , (IÍI. 2.13)

T=r„
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*»<» (/co, p, R) -  — T c 2  j - ^ é  V <P -  P'>*» -  t o ' )

e' +  fi
Í V  +  rv2- (2(to' + 2(8' +  „ « V « ) +  ̂
I Jo L Jo L Jo

(0)

r = r „
, (III.  2.14)

I 2*(1> (to , p , « )  =  -  r ,
y  f  dp'
Ú J  (27T)a

K (p p ',  t o  —t o ')

I £ (1)( t o ' , p ' ,  R) i io) - f m  , * (1/s)„

TT» ■ T K 1“
(III.  2.11 ,)-et figyelembe véve írhatjuk , hogy

T c - T
fw(ico, p, R )  =  j?(to, p ) ~ ~ — +/i(/<w, p ) | A (R ) j2

•* C

Hn)(iü), p , R )  =  v ( t o , p )  Tcr 7 +  / 7 ( t o , p ) | A ( R ) | 2

(III.  2.15)

(III.  2.16) 

(III. 2.17)

és (III. 2.13.), (111. 2 . 14.)-be behelyettesítve a g ,  h, n  és v függvényekre a következő 
egyenletek a d ó d n a k :

g{im , p) =  -  Tc 2  f ( 2 n j 3 F ( p _  p  ’ i(°  ~ íö / )

-  +  2 ( '° f  ~ / W) ((/«>'- / ,0,k  +  («' +  / ' (0>)v) +
l  Jo l  Jo

t o ' / r c

O'13

1 + e x p
— t o ' ’ 
~ T  C

[ i;

h(io), p) =  -  r , 2  í  -  Ú J  (2 nf K (p —p ',  íű) —/oj')

[ * [ X + ( íö /- /(0>)

v(/o j, p) =  -  r c 2 J  V Í V -  p '.  t o  -  t o ')

■“ f t -  1 +  2(e; ^ 0)) ( ( t o ' - f w ) g  +  (fi' +  /t(0))
L Jo l Jo

(III. 2.18)

(III. 2.19)

to '; T r e' +  /t(0>

1 + e x p (ti Iir
(III. 2.20)
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IJ (ka, p) =  ~ T t y  l * LZJ (2̂)3^ (P  — P » iw  — i<o')

. . 2 f i » ^ 3 +  W + ^ > (((„ - - / * ) * + ( . ' + ^ n ) +  ( , . + ^

(III. 2.21}
Kérdés, hogy a X ^ ’-re v ona tkozó  (III.  2.15.) egyenlet ad-e in form ác ió t  az  

eddig  még ha tá roza t lan  A (R) függvényre. Szorozzuk m eg a (III. 2.15.) egyenlet

m indké t o lda lá t -— - y ’ ^ - l a l ,  integráljuk p-re és szum m ázzuk co-ra, majd használ

ju k  ki (III. 2. l2 .)-t:

2 Lp *•(<». p) j.« „(/0,, p. R) =.. Tr 2' 2 /V f
u> J L Jo in io' J  J

dp
W

K(p -  p , iw -ioj ) ■
l Jo

t Jo W t Jo

v  I i '***!■ > P ' . R )=  2 /  /  (/p  0  p ) — - - -----------
«>' J  L Jo

m  >•>' ,1 t Jo
Megjegyezzük, hogy az utolsó lépésben K(p — p', ío» — no' ) p — p'-ben és iu) — iu)'- 

ben való párosságát  is kihasználtuk . Látszik, hogy a bal oldal és a jo b b  oldal első 
tag ja  kifejtik egym ást és m arad

k o - f
y j  d p (<P*(iw, p))2 /  P iO ÍA U R ) =  0.

{ia>—/ (0,)w -ban  pára tlan  függvény lévén ( I 2 és így <í> a>-függése párosnak  választható 
ez a  kiejezés A-tól függetlenül zérus, A(R)-re semmilyen m egkötést nem ad.

Vizsgáljuk meg 2’j 3/2)*-ra vona tkozó  egyenletet, mely (III.  2 .6.)-nak a  h a rm a d 
rendűén  kicsiny mennyiségekre vona tkozó  részéből kap h a tó

r ! ? /2,‘ ( t o ,  P, R) = -  Te Z I  y(P -  P ’ im ~ /ö/>

2U(o'-r))r> + 2(e' + ntn)),tm (l

[ i; [ jó2

Z(2l/3)|r(a,/‘!,|" I f 1

2m*2 [ f f

/2)*

r c - r
1 c

[ ff 
l 7

v  f  <V
T - T c
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Szorozzuk a jo b b  és bal o ld a l t - - - ;  <P* (ia>, p ) - \s \ ,  és in tegráljuk p-re, szum m ázzunk
i Ja

co-ra és haszná ljuk  ki (III. 2 . 12.)-t. E k k o r  az t  találjuk, hogy a bal oldal és a  jo b b  
oldal első tag ja  kiejti egym ást és m arad*

£ f v  \ - w - (»' ,)“ a *  ( r , —

_  |A (R )|*A *(R ) +  2'm„i’lp', o; o ; a * ( R )  -

T c - T. i * ( R ,
l + C x p  l *

=  0

Behelyettesítve / (l) és ; í(,) (III.  2 . 16.)és ( I l i .  2.17.) felbontását,  a következő alakra  
ju tu n k

ahol
2 ;;i

a  J v r + ^  /K R )!  a * ( R ) + b Tcr  T - d \ A ( R f A *(R )  =  0

3 n i £ / * ' ’ n r

(/Wf/ r c) 2 ( / w - / - (0))ír +  2(e +  /i(0)) v l

1 + e x p [ti‘ [ ]«

(III.  2.22) 

(III.  2.23)

ahol

d =  2  I dp y*/ tÍ^I2 +  2 (im  ~ / (0>) h +  2 (e +  p w ) J7], (III. 2.24)
toc J  [ Jo

A z áram  kifejezését m egkapjuk ,  h a  (III. 2.1 l.)-et (III.  2 .3 .)-ba helyettesítjük 

j(K) = C

c  — t  ■—---  y 1 
c 3 m * % J  (2

í/p p a|# |a m
(2nfTÍÍ~mi

* Kihasználjuk a 

d
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H a  bevezetjük a  ren d p a ra m é te r t  a  i/f(R) =  y 'CA(R) választással, a k k o r  az

,Te-T
2 » , r " + v A ( R ) i X. y  - ß c^(R)? iK (R )  =  0

, b m *  d  m*
ac — ---------, ß  — - ........

a m  ac m

egyenletekhez ju tu n k ,  melyek (I. 8.). (I. 9.)-cel azonosak  (ha az o k b a  <?* =  2e-t írunk, 
természetesen). így te h á t  bebizonyíto ttuk , hogy a G inzburg— L a n d a u  egyenletek 
eredeti fo rm á ju k b a n  érvényesek erős csatolású, izo tróp  szupravezetők esetében is, 
valam in t explicit kifejezéseket nyer tünk  az  egyenletek param étereire  ((III. 2.22.)—  
(III.  2.24.) kiegészítve <P stb. egyenleteivel.) A z  eredm ény első része lényegében 
an n a k  a következménye, hogy T ^ T C esetén I i x,2)(i(ú, p, R) /?-függő és (ko, p)-függő 
tényezők szo rza takén t adód ik ,  ami az t  a fizikai tényt tükrözi ,  hogy a p á r  relatív- és 
töm egközéppon ti  m ozgása függetlenné válik a lo ja l i tá sn a k  megfelelően. A  p a ra 
m éterek  kifejezéseinek diszkussziójára a következő p o n tb a n  té rünk  rá.

*

III. 3. A z  erős csatolású Ginzburg— Landau egyenletek  
param étereinek d iszkussziója

Az a'., ß,. p aram éte rek  az  energiafüggő </>(o>), / (0)(« ) ,  stb., függvények segít
ségével vannak  kifejezve, melyek a  mágneses térerősségtől függetlenek, és a  té r
m entes  ( / /  =  0) esetnek megfelelő erős csato lású  p roblém a leírását ad ják  T c köze lé
ben. A z a ' ,  ß c-re k a p o t t  kifejezéseink á tm ennek  a Gorkov-féle ,  (II. 1.9.)-ben m eg
a d o t t  képletekbe, ha  a reta rdációs  és csillapodási effektusokat elhanyagoljuk, ami 
a  gyenge csato lású  esetre való áttérést jelenti.  Felmerül a kérdés, hogy milyen m ér
tékű  a  p aram éte rek  num erikus  értékeinek eltérése a G orkov-féle  képletek ad ta  
ér tékektől ,  azaz milyen m érvű  a re ta rdációs  és csillapodási effektusok hatása  <x'c és ß c 
ér tékeire? M ásrészt pedig kérdés, hogy a  m egado tt  form ulák a kísérleti eredm ények
kel összhangban  vannak-e?

A  fo rm u lák  kiértékelése igen hosszadalm as num erikus  szám olást igényel. Mivel 
az o n b an ,  m in t  em líte ttük , a  p a ram ére tek  az , 4 = 0  esetnek megfelelő p rob lém ában  
is szereplő függvényekkel vannak  kifejezve, bizonyos inform ációt,  po n to sa b b an  
a  két pa ram éte r  egy kom bináció já t  Sw ihart, Scalapino  és Wada  [28] m un k á jáb a n  
közö l t  számolási e redm ényekből k ikövetkezte thetjük .  Az em lített szerzők ó lom  
esetére num erikusán  m e g ha tá roz ták  a zérus hőmérsékleti kondenzációs energiát, 
/ / c2(0) /8n--t és 24 900 ± 2 0 0 0  erg /cm 3 értéket kap tak .  Ismeretes, hogy H C(T )  h ő 
mérsékletfüggése erős csato lású  szupravezetőkre hasonlóképpen, mint gyenge csato-

lásúakra ,  jó  közelítésben H c( T )  =  H c(0) 1 -  I j. [28] és így / / c2(0)/8rr kapcso
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la tba  hozha tó  az a r' ,  ß,. param éterek  egy kombinációjával.  Nevezetesen, (I. 7) (el
használásával

T - t

,nc T — T
További inform áció t,  pon tosabban  I = a '*  c I num erikus értékét Pb

eh T c
esetére Yorké  és Bardasis [14], valam int Eilenberger és Ám begaokar  [13] cikkéből 
vehetjük. Az em lített szerzők 1967-ben szintén leszárm aztatták  az erős csatolású 
G inzbu rg— L andau  egyenleteket és más módszerrel* ugyanazon eredményre ju to t 
tak, mint a szerző 1966-os cikkében. Ami a  num erikus számolást illeti, Yorké és 
Bardasis a  linearizált első G inzburg— Landau egyenlet (gapegyenlet) sajátérték- 
p rob lém ájának  num erikus megoldásával m eghatá roz ták  H Cl-1, Eilenberger és 
Á m begaokar m ik  sikerült JICI kifejezését o lyan m ó d o n  átalakítani,  hogy a fellépő 
in tegrálok az  erős csato lású  problém a bizonyos param étereinek megfigyelt és BCS 
értékeivel legyenek közelítőleg kifejezve. így a következő számított értékek állnak 
rendelkezésünkre Pb esetén:

g a u s s , ' K  

84— 93** Yorké, Bardasis 
100 Eilenberger, Á m begaokar

A BCS G o rk o v  értékek az említett két mennyiségre ólom esetében a következők:

/ / ; ( 0)/H/r erg /cm :! _? ga-uss/°K
<7 /

3 1 01)0 ±  2000 56,

azaz az erős csatolású cs BCS- G orkov  értékek eltérése 20, illetve 100%.
Ami a kísérleti eredm ényeket illeti, ismeretes Hc [34] és H CJ H C\Tc [35], [36], 

[37] kísérleti érteke ó lom  esetében. íuy /7t2(0 ) /8 n lkis -  25 630 +  3 erg/cm s adódik , 
" J V Á T ,  -re pedig kü lönböző  szerzők a következő értékeket adják meg:

" . J H . , , .

0,89 C a rdona .  Rosenblum  [35]
0,84 Fisher [36]
0.59 Smith, C a rd o n a  [37].

* Ez  a módszer Gorkov eljárásának általánosítása. A mi módszerünkkel ellentétben, csak akkor 
alkalmazható, ha a sajátenergiák impulzusfiiggését a kiindulástól kezdve elhanyagoljuk, tehát al
kalmatlan anizotróp effektusok tárgyalására, amire a következő fejezetben térünk rá.

** A két különböző elméleti érték a fftonjg'u.n**  hányados két különböző értékének felel 
meg, ahol long., tranzv.) a konstansnak feltételezett elektroa fonon csatolási állandó.
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H e jM c-ből H CJ H C1 ismeretében H CJ H C-re következ te the tünk  és így m ód 
nyílha t az elmélet és kísérlet összehasonlítására. A  H cj H ct hányadosró l m ár  szó 
volt az 1. fejezetben. O tt  m egállapíto ttuk ,  hogy csak a  G inzbu rg— Landau  egyen
letek és a  határfeltétel alakján  múlik az az e redm ény [22], hogy

H CI
Hr.

=  L7 ( Il i .  3.2)

Érvényes-e (III. 3.2) erős csato lású  szupravezetők esetében is? A G inzburg— 
L an d a u  egyenletek változatlan  a lakúak ,  ezt lá t tuk  az előző pontban .  A következő 
p o n tb a n  pedig bebizonyítjuk, hogy a  határfeltétel sem változik az  erős csatolású 
effektusok figyelembevételének hatására .  így te h á t  a  (III. 3.2.) kifejezés érvényes 
erős csato lású  szupravezetőkre  is. Ezután  az elmélet és kísérlet összehasonlítása 
m á r  elvégezhető és a következő  eredm ényt kap juk :

kísérlet
erős csati. elm. 
BCS— G o rk o v

d H ct | 
d T

101
94.3
56

'Tc
gauss/°K

0.33
0,30
0,16

Minthogy
d H c.
d T T  =  c h ' f  "*'c éS * ~  2^ -tt ’ /  ^  ’ czekkcl lén>'c8ében az “ ó  ßc 

param éte rek  ér tékeit ad tu k  meg. A táb láza tban  feltüntete tt  számok a kísérleti 
és elméleti ér tékeknél a kü lönböző , m á r  idézett, ad a to k  középértékét jelölik. Lát
ható ,  hogy míg az erős csatolású szám íto tt  értékek a kísérleti eredményekkel jó  
egyezésben vannak ,  a BC S— G o rk o v  értékektől való eltérés jelentős.

*

III. 4. A határfeltéte l levezetése

A fenom enologikus G in zb u rg — L andau  elméletből ad ó d ó  határfeltétel a rend- 
pa ram éte r  norm ális  derivá ltjának  eltűnését írja elő a  határfelületen (I. I. fejezet), 
ami elégséges feltétele annak ,  hogy a határfelületen átfolyó áram  zérus legyen. T ehát

[ | r - 2^  A ] <Mr) =  0 (III.  4.1)

ahol n a  határfelületre merőleges k o m ponens t  jelöli. Az előző pon to k b a n  arra  az 
e redm ényre  ju to t tu n k ,  hogy a G in zb u rg — Landau  egyenletek erős csatolású szupra
vezetők esetén is érvényesek T c-hez közeli hőmérsékle tek  esetén. H asonló  m ódon , 
a m ikroszkopikus  elméletből kiindulva kell azt is megvizsgálnunk, hogy változik-e 
a határfeltétel a re ta rdációs effektusok miatt, vagy nem. Abrikoszov eljárását [38] 
fogjuk á l ta lánosítan i,  aki gyenge csatolású szupravezetőkre levezette a határfeltételt 
is, szupravezető  féltér-geometriát tételezve fel.
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A szupravezető  az  , v > 0  félteret tölti ki. Legyen a vektorpotenciái y  irányú 
és csak x-től függjön:

H n = H z =  d x \  H x — H y =  0,

A y =  H 0( x - x 0).

A határfeltételt A brikoszov a Green függvényekre irja elő, mégpedig:

G „ ( r ; 0 , / , r ' )  =  G JO , y ,  z ;  r ' )  =  0

és hason lóan  F w(r, r ' ) - r e  is. Ez az t  jelenti,  hogy a határfelületen nem keletkezik 
és nem  tűn ik  el e lektron, azaz  nincs töltés áramlás. Nyilvánvaló, hogy egy ilyen 
p rob lém át  vegyes- vagy impulzus reprezentációban tárgyalni igen nehézkes, ezért 
mi is, eltérve a  do lgozat eddigi formalizmusától,  a  Gorkov-féle u ta t  követjük, melyet 
a  II. 1. p on tban  vázoltunk.

A  határfeltételt kielégítő norm álállapoti  G reen függvény kváziklasszikus köze
lítésben

< U r , r ' )  =  [GJU|r — r ' |)  — G ° ( |r  — r'|)] • } (1IL 4.2)

a lakú , ahol r ’ =  ( — x ' , y ' z ' )  és G® az A ~ 0  esetnek megfelelő norm ál állapoti Green 
függvény. A (III.  4 .2 .)  Green függvény ugyanazt az egyenletet elégíti ki, mint a 
végtelen tér esetére vonatkozó , a II. I. p on tban  bevezetett G G reen  függvény, ha  
feltételezzük, hogy

A ( - x ’) -  A (x ') .

Mivel m inke t csak az ,x’ > 0  térrész érdekel, egy ilyen feltevés nem  korlátozza 
az  á l talánosságot.  M eg kell jegyeznünk, hogy a  Gorkov-féle m ódszer  csak azzal 
a  m á r  kezdetben  k ihasználásra kerü lő  feltevéssel a lkalm azható  az erős-csatolású 
prob lém a tárgyalására ,  hogy a sa játenergiáknak a  relatív koo rd iná tá tó l  való füg
gése (5-függvényszerü, azaz impulzusfüggésük e lhanyagolható. Ezt tehá t  feltesszük 
a tovább iakban  és ez a feltevés jogos is, am in t erről m ár  szó volt: az erős csatolás 
legnagyobbrészt abban  nyilvánul meg, hogy a sajátenergiás részek erősen frekvencia- 
függőek. Ekkor  a „gapegyenlet" a következő lesz:

X Í(/0>, R) =  -  r  2  V{ta>-  to’)F+- (R, R) =
fr)'

a « - r 2 ! ' ( « » - « » ' )  /  r f R ' ö ,_ . - ( R ' , R ) - < 7 « - ( R ' , R ) i i ( t o ' , Ä ' )  ( H l - 4.3)
O)'

G,„ (III. 4.2) kifejezésében szereplő G " ( | r - r ' | )  G reen  függvény a no rm ál rendszer 
G reen  függvénye zérus mágneses térnél. H a  az elektron-fonon kölcsönhatást ki
kapcsoljuk, a k k o r  ez a szabad rendszer (II. 1.7) képletekkel m egadott  Green függ
vényébe megy át. A z  elektron-fonon  kö lcsönhatás  hatása  a sajátenergián keresztül 
érvényesül. Ennek  co-ban páros  része a kémiai potenciá lhoz ad  já ru léko t és co-füg-
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gése e lhanyago lha tó  [25], p á ra t lan  részével kapcso la tos  az  ún. renorm álási együttható .

1(0

aho l  f N(i(ü) a  IiO'co) sa játenergia co-ban p á ra t lan  része n o rm á l  rendszer  és zérus 
m ágneses té r  esetén. Fellépte  m ia t t  az  [im - e ( / 0 ] -1 szabad  részecske p ro p ag á to r  
az  [i(oZN(ioj) — s (p )] ~ x p ro p a g á to rb a  megy át, m elynek F ourie r  transzform ált já t  
kell képezni.  M in thogy  Z N(i(o)*gl m inden  co-ra [14], ezért egyszerűen

G l(r )

m  | Z ^ ( t o ) » | r
. . .  e ‘P0r e  V £ O > 0

2 nr

. e - l p „ r e  v  í / J < 0
2 nr

Z N(ico) =  1 esetén ezt a függvényt a II.  1. p o n tb a n  diszkutá ltuk  és m egállap íto ttuk ,  
hogy a koherenciahossznak  megfelelő távolság után  levág kis co-k esetén. Z N{im) >  1 
ez t a  levágási hosszat csökkenti.

(III.  4.2)-t (III.  4.3)-ba behelyettesítve kap juk

I J ( t o , R )  =  - ± 2  y(ico -io> ') f  rfR, [ G » .{ |R ' -R |) - C ° _ e,.( |R/ - R | ) - f
U)'

+ G l ( |R ' -  R | ) ( | R '  -  R|)] exp { W” 0 ( x  +  x -  2 x 0) ( y - / ) }  • l í  ( / « ' ,  R ')  (Hí. 4.5)

A  ki nem  ír t  G“ . ( |R '- R | ) G ®  ( | R ' - R | )  típusú két szorzat (III.  4.4)-ből lá tha tóan
e ip0[ | R ' - R | - | R ' - R | ]  oszcilláció fak to r t  ta r ta lm az ,  mely csak ak k o r  vezet nem
zérus e redm ényhez az  integrálás révén, ha  [fR' — R| — |R ' — R |]  ^ P ö 1, ez a feltétel 
csak az  x '  =  0 vagy x  =  0  körü li  p » x kiterjedésű, tehá t  a tom i m éretű , rétegben teljesül, 
így  ezek a  tag o k  e lhanyagolhatók .

I f  (/ct), R)-re o lyan m ego ldás t  keresünk, mely w-n kívül csak .v-től függ. Mivel 
a  G inzburg— L a n d a u  ta r to m án y b a n  í 0 nagyságrendű  távolságon m inden  érdekes 
mennyiség lassan  változik, a  (III. 4.5) képletben mind a mágneses térerősséget ta r 
ta lm a zó  exponenciálist,  m ind I j( /a> ',  x ') - t  kifejthetjük x  körü l ( x ~ x ' )  szerint:

exp j ~ ~ ~  (x  +  x '  — 2x0) ( y —y ' ) j  sí 1 + — - 0 2 (x — .v„) ( y —y ) —

( y - y ’) \ x - x 0) \

, . dl t {m' ,x ) ,  , N, 1 d2It(m',x)  , 2
r 2 ( i c o \ x )  =  X2( t o , x )  +  —  d x  -  (x  - x )  +  2 --------d x i------ (x - x )  .

Behelyettesítve (I11.4.5)-be, az exponenciális kifejtéséből az e lsőrendű tag  
integrálásnál zérust ad, mivel y '  szerint az egész térre integrálni kell és az  in tegrandus

81



1 3 6 MENYHÁRD N.

p á ra t la n  függvény. (III.  4.4)-et felhasználva k ap ju k :

I t  (/co, x )  =  - T  2  V(ico -  ico') f  d  R'

* [ ( 2rr|R —R']

2 aliB'ZOm'jllR-R'l 
e v +

I 2fr|R —R | J

s ^alw'ZHw^HR-R'l
e

■* 1 d n t  (ico', x )  ( x , _  x fv * r  , . , d Z t(ic o ',x )  .
1 5 0 » * ) +  j x  ( x - x )  + j  J x ,

2 eH 0
(y ' -  .v)2 • (*  -  x Q)2i2  ( /« ' ,  x) (III.  4.6)

M o st  vizsgáljuk meg a  (III. 4.6) egyenletben rendre  I |>  d l \ j d x  és d 2I ^ /d x 2 
együ t tha tó inak  függését x-től.  A kifejtés nu lla rendü  tag ja  ( !£ )  az

CO OŰ /• /» /* í|» 'Z ||R -R '| 2|W'ZI|R~R'|'

. / . /  J
<« -  .v' >-0

? .... ! .....  . +  £  r i _
lR “  R 'l2 |R —R ' 2

a|w'Z|]R-R'|

(III. 4.7)

tényezővel van megszorozva. (III.  4.7) jobb  o lda lán  álló kifejezés mutatja ,  hogy ez 
egy .v-től független térfogati tag : az x '  szerinti integrálás is az  egész ( - « ,  «>) t a r 
tom ányra  történik.

Az integrálás egyszerűen elvégezhető és kap juk:

/ / / - dy' d z '

IR-R'|

R -  R
4 nr,y (III. 4.8)

ahol bevezettük  az  rut, =  2 \<o’Z (ic o ') \/v  jelölést.
M ost térjünk át az  elsőrendű  tag  .v-függésének vizsgálatára. (III.  4.6)-ban 

d Z ^ /d x  a  következő szorzótényezőt ta r ta lm azza:

IR-R-! |R-R'|

|R -R '|
(III.  4.9)

a h o l  m ost |R — R'| =  [X*-\- (>’~ > ' ' ) 2+ ( z  — z ' ) a],/2. H engerkoord iná ták ra  áttérve a

y — y
(x) = 4̂  J r ({r J  d X  - y t "+r 2 e ‘
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in tegrálhoz ju tu n k ,  ahol r -  A z  r-szerinti in tegrálást el
végezve kap juk ,  hogy

J a -(x ) =  ~ 4 n  f  ( X — x ) E i  (— X /r01.) dX , (III. 4.10)

ah o l  E i( y )  az  in tegrálexponenciális  függvény. (III. 4.10) a lapján  ./„,(*) következő 
tu la jdonságai lá th a tó k  be: az  x  =  0 helyen J m-(0) =  n r l .  u tá n a  / w-(x) csökken  és 
nagy  x \r a . é r tékekre  exponenciálisan  levág:

J m (x)  =  2?r r l ------ j
-x/'*

x /r a
h a

A  karak terisz tikus hossz, mely (x) levágását jellemzi, rm. =  ---■ | ( 2 «  +  \)nTZ(ia>'„)\.

E z  n =  0 esetén egységnyi nagyságrendű  fak to r tó l  eltekintve megegyezik a (Z(O)-lal 
reno rm ál t)  BCS koherenciahossza l,  e0-lal, mely a G inzbu rg— L an d a u  elméletben 
kicsiny távo lságnak  számít.  / „ • ( * )  tehá t  közelítőleg «5-fíiggvényszerű az  x  —0 hely 
k ö r n y é k é n :

J ,A x )  -  C ö(x).

a h o l  C  a  <5-függvény erőssége:

“  “  "■ y2 _IR-R'I A„
C ~ f  J '; - (x )d x  =  f f  d y 'd z '  f  =  y d

(III. 4.11)

(III. 4.12)

1 d 2ZZ
A  m á so d re n d ű  tag, — együ t tha tó ja  a  következő:

f j # «  I «
| R - R ' | |R-R'I

+  ■
R - R f  |R —R f  

IR-R'I
, 1 Y — A v  í

|R

(x ' — x Y  =  

IR-R'I
d X \  =

y  2 8tc
=  f f f  d y ' d z ' d X  | ^ £ - r 7 , t  « -  2 x J os (x)  =  d -  -  2C xS (x), (III. 4.13)

— oo '
ah o l  k ihaszná ltuk  a  (III.  4.9), (III.  4.10) és (III. 4.12) összefüggéseket. Látjuk ,  hogy 
(III. 4 . 13)-ban az  első tag  x- tő l  független, térfogati tag, míg a  m ásod ik  x ö ( x )  a lakú  
lévén e lhagyható .

H ason lóképpen  be lá tha tó  az  is, hogy (III. 4.6)-ban, a  mágneses térerősséget 
ta r ta lm a zó  kifejezésben (x  -  x 0f Z t  szorzója x-től független.

H a  m ost a  k a p o t t  e redm ényeinket :  (III. 4.8), (III. 4 .1 1) és (III. 4 . 13)-at (III.  4.6)- 
b a  behelyettesítjük és azt az  x  =  0 hely egy kis környezetére kiintegráljuk, a

d Z t ( k o ,x ) 
d x

(III. 4.14)
jc =  0

3 Fizikai Folyóira t X IX/2 83
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összefüggésre ju tu n k .  Figyelembe véve a  m os t  is érvényes (III. 2.11) eredményt,  
mely szerint x )  =  <P* (ia>)A* (x), to v á b b á  azt,  hogy a  geometria és vektor-
po tenciá l m egválasztása m ia t t  A„ =  0, az t  ta láljuk, hogy (III.  4.14) és (III. 4.1) m eg
egyeznek. így  te h á t  erős csato lású  szupravezetők esetére is érvényes a  Ginzburg és 
Landau  á l ta l  bevezete tt határfeltétel.

M egjegyezzük, hogy (III.  4.14) figyelembevételével x > 0  esetén a (III.  4.6) 
egyenlet a  linearizált G inzburg— L an d a u  egyenletbe megy át.

*

IV. K ris tá ly  anizotrópia hatása  szupravezetők mágneses térbeli viselkedésére

IV. 1. A nizo trópia-effektusok szupravezetőkben

A szupravezetés BCS-elméletében [2] (^4 =  0 esetén) a  F erm i felület közelében 
k o n s ta n s  v effektiv elektron-elektron kölcsönhatás  és szférikus F erm i felület van 
feltételezve. A  gap-egyenlet m egoldása  így iz o trópnak  adódik .  Bizonyos kísérletek, 
m in t  pl. alagút-effektus Sn-ben [39] és Pb-ben  [40], a r ra  m u ta t tak ,  hogy az említett 
feltevések nem  mindig  jogosu l tak  és a  gap-fíiggvény szögfüggő lehet

A A(p)

am it  egy konstanstó l  eltérő, szögfüggő u(p, p ' )  kö lcsönhatás  eredményezhet [41], 
u(p, p ' )  szögfiiggésének h áro m  forrása  lehetséges: 1. az  e lektron-spektrum  an izo tró 
p iá ja, 2. a  fonon spek trum  anizo tróp iá ja ,  3. az  e lek tron-fonon  mátrixelem an izo tró 
piája. A gap-függvény an izo tróp iá jának  konkré t  számolása, a szerző tudom ása szerint 
csak Pb esetére ta lá lha tó  meg az  irodalom ban  (Bennett [42]). Bár nem az ólom 
a legerősebb an izo tróp iá t  m u ta tó  szupravezető, azért esett mégis rá B ennett válasz
tása, m ert sávszerkezete és fononspek trum a jó l ismert.  Az elektron-fonon  mátrix- 
elem an izo tróp iá já t  Bennett nem vette figyelembe azon  indokolással,  hogy arra  
v o n a tk o z ó a n  nincs m egbízható eredm ény az irodalom ban. Bennett az t  ta lálta,  
hogy ólom  esetében a gap-an izo tróp ia  fő forrása a fonon-spektrum  an izo tróp iá jában  
rejlik és nem  az e lek tron  spek trum ában .

Ami a  mágneses térbeli viselkedést illeti, an izo trop  szupravezetőkre Ginzburg  [15] 
ad ta  meg a  G inzbu rg— L a n d a u  egyenletek á l talánosításait:  az I. fejezetben ismertetett 
G inzbu rg  egyenleteket. Ezen egyenletekben az an izo tróp ia  csak a  skalár tömeg 
helyett m egjelenő kifejezés tenzor vo ltában  nyilvánul meg, am i an izo trop  behatolási 
mélységhez és an izo tro p  felső kritikus mágneses térhez vezet. Sajnálatos m ó don  
a  töm eg tenzo rra  vonatkozó  kísérleti ad a to k  szempontjából az irodalom igen szegény. 
A behato lási mélység mérése nem könnyű ,  an n a k  an izo tróp iá jára  vonatkozó  kísér
leti ad a to k  nem állnak rendelkezésre. Tilley e t al. [43] m u ta t ta k  a r ra  rá, hogy H e 
an izo tróp iá ján  keresztül II.  t ípusú szupravezetőknél az an izo tróp ia  mint térfogati 
effektus je lentkez ik  és így valószínűleg sokkal könnyebben  megfigyelhető. A  lineari
zált első G in zb u rg  egyenletet vizsgálva az />/„„ töm egtenzor főtengely rendszerben 
y  i rányú  m ágneses tér és x  irányú vektorpotenciái választással

f f C3 =  CJ “ ' (w .„ra ::) ,/! (IV. 1.1)
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eredm ényt k ap tu k .  (IV. 1.1) kifejezhető a  G inzbu rg  [15] által bevezetett an izo tróp  be
hatolási mélységgel:

a h o l  Xx ill. Xz a  behatolási mélységek x  ill. z  irányú áram  esetén és H c a  (nem anizo tróp)  
k ri t ikus mágneses tér. H ci an izo tróp iá já t  illetően csak N b  esetére ismeretesek k ísér
leti e redm ények  [43], [44], Mivel azonban  a  N b  köbös  szimmetriájú anyag, töm eg- 
te n zo rán a k  kom ponense i  m eg kell hogy egyezzenek egymással és így a  N io b iu m ra  
von a tk o zó  G in zb u rg  egyenletek an izo tróp iá t  nem  m uta tnak .  Megjegyezzük, hogy 
az  egyenletekben a  ren d p a ra m é te r  negyedik deriváltjá t is figyelembe véve H ohenberg  
és W eriham er  [45] értelmezni tu d ta  a  N b  H c2-jének anizotrópiá ját .

A  G inzbu rg  egyenletek m ikroszkopikus elméletből először G orkov  és M e lik —  
Barkhudarov  [16] által le ttek levezetve, a  G reen  függvényes form alizm us keretében 
an izo tróp  egységrészecske-spektrumot és t>(p, p ' )  effektiv elektron-elektron köl
csö n h a tá s t  feltételezve.

A  tö m eg tenzo rra  az

kifejezést kap ták ,  ahol <7>(/V, ß) a  gap-függvény impulzusfüggését jellemzi T < T^-nél,
r\ / \

v„ — „ és dep  felületelem a Fermi felületen. Látható , hogy A / 0 esetén fel-
Bpi

lépő an izo tró p ia  effektus nincs kötve a gap-függvény anizo tróp iá jához ,  ugyanis 
(IV. 1.3)-ból t>(p, p ' ) =  konst. ,  4 > (p ) - k o n s t .  esetén is an izo tróp  töm egtenzort  
k ap u n k ,  melyet közvetlenül a  vpi sebességek an izo tróp iá ja  eredményez.

A  to v á b b iak b a n  egy a G o rk o v  és M elik— B arkhudarovénál á l ta lánosabb  vizs
gá la to t  fogunk végezni a r ra  vonatkozólag ,  hogy az  e lek tronspek trum  an izo tróp iá ja  
mellett a  fonon -spek trum  és az e lek tron-fonon  mátr ixelem  an izo tróp iá ja  hogyan 
befolyásolja szupravezetők mágneses térbeli viselkedését. E célból szükségünk lesz 
a fononkicserélődésböl származó, a kristály an izo tróp ia  hatását is figyelembe vevő 
effektiv e lek tron-elek tron  kö lcsönhatás  kifejezésére. Ennek  szá rm az ta tásá ra  a követ
kező  p o n tb a n  té rünk  rá.

M ielőtt  az  an izo tróp  szupravezetők mágneses térbeli viselkedésének vizsgála
tá ra  rá té rnénk ,  le kell szárm az ta tnunk  az elektron-fonon  kölcsönhatásból k iindulva, 
egy fonon-k icseré lődést figyelembe véve, az effektiv e lektron-elektron kö lcsönhatás t ,  
kristály an izo tróp ia  figyelembevételével.

(IV. 1.2)

(IV. 1.3)

IV. 2. E ffek tiv  elektron-elektron kölcsönhatás szárm aztatása  
az elektron-fonon kölcsönhatásból kiindulva, 
kristá ly  anizotrópia figyelem bevételével

3*
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A z e lek tron-fonon  matr ixelem  definíciója a  következő [46]*

g (p ,p ',A )  =  ~ ) [ y J ~ W c ^  ( I V - 2 1 )

a h o l  q =  p —p ' + K * * ,  A a  polarizációs index, a>qX a  fonon-m ódus  frekvenciája, 
Nc az  egységnyi té rfogatra  eső egységcellák száma, Mc egy ion tömege, i az e lektron 
helyzetét je llem ző index, U ,=  U (rt) a z  elektron-ion kö lcsönhatás  potenciálja,
|p > , | B l o c h  á l lapotfüggvények és EqX a  fonon  polarizációs vektor. H a  a

\p >  =  í/p (r) e'PT

a la k ú  Bloch függvényekben wp(r)-t p-től függetlennek tekintjük, am i a  kristály-ani
zo tróp ia  e lhanyagolását jelenti, a k k o r  (IV. 2. l)-ből lá tható ,  hogy az  e lektron-fonon 
mátr ixelem  csak az  impulzus kü lönbségétől függ,

J?(p. p ' ,  X) =  íf(p - P ' ,  'O- ( IV- 2 -2)

ír juk  a | /> >  Bloch-függvényt a  — R ;) W annier  függvények szerint kifejtett

\ p ^ = Z ^ y v ( T i - R j )  (IV. 2.3)
j

(IV. 2.3) behelyettesítésével (IV. 2.1) így írható

g ( p ,  V '> > -)  =  - ] Í 2 ú> I m  , v * ( r i — R * ) t / ( H’( r ( —  Rj)c/r j (IV. 2.4)

M ost térjünk rá  az efTektiv elektron-elektron kö lcsönhatás  m eghatározására.  
E gy  fonon  kicserélődést veszünk figyelembe hason lóan  ahhoz, m in t  ahogy az t a
111. 1. p o n tb a n  te ttük ,  de az  e lek tron-fonon  mátrixelem p és p'-től való függését 
illetően nem  k o r lá tozódunk  a (IV. 2.2) alakra. E k k o r  a  Z l t  Z 2 sajátenergiás részek 
im pulzusreprezentációban , U m k la p p  fo lyam atoka t is figyelembe véve, a következő
kép p e n  írha tók  fel***:

£i(«w,pr pí) =  - T 2  2  2g('Pi-VrZ)g(P*-Vi’X)-
«»' P3' P l *

q, K, K'

• ICO C]) —p3* q -[ K (̂ P| -P2' -  <1 4 K' G (l)' (p 3' P i)

* A könnyebb áttekinthetőség kedvéért arra az egyszerű esetre szorítkozunk, amikor minden 
cellában csak egy-egy ion foglal helyet. Az általánosítás cellánként több ion esetére kézenfekvő.

** Adott p és p' esetén a K reciprok rácsvektor olyan, hogy q az első Brillouin zónába essen.
*** A Coulomb kölcsönhatásból származó részt most nem irtuk ki egyszerűség kedvéért; az is 

hasonlóan kezelhető, mint az elektron-fonon kölcsönhatásból származó rész.
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0»' Pa’Pi A 

q, K,  K'

• D a (Í(» ~  KO , íl ) (V --P 3 'q  + K<5p2 - p 4"--q + K '^ V  (P 3 - P4)
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2

f j  A

Végezzünk el két összegzést a K ro n e ck e r  (5-függvények segítségével, m a jd  tér
jü n k  á t  a következő  v á l to zó k ra :

1. egyenletében: p =  y ( p i  +  p2); p '  =  1 (p3 +  p4);

P  =  P i “ P2; P ' ^ P a - P 4 .

2. r 2 egyen le tében : p =  y  (p, -  pa) ; p ' =  (p3 -  p4) ;

p  =  Pi +  p2 ; p  =  Pa +  P. ■

E k k o r  és I ,2_re ugyanolyan  jellegű egyenlet adódik ,  nevezetesen:

I i( /co ,  p , P )
i ' ( Z ’p’n l  =  “ r z  2  2 ' . 2 s Íp + Í p , p' + { ( p - k - k ' ) . 4 -" g l 10*, p, V )  I  , y  p ' , K -  K 'K  +  K' X (  ^  )

• g  (p '  -  y  (P  -  K -  K ') ,  P -  J  p ,  a ]  D , ( t o  -  t o ' ,  p -  p ' -  '2  (K -  K ') j  {
1 ™  1 _  ,1 „  í .  . , I _ l J C . . ( p ' , P - K - K ' )

F „ , ( p ' , P - K - K ' )

A  sa játenergiás részeket vegyes reprezentációba transz fo rm áljuk :

i 2(/o>,p , R )  =  - 7 ’ 2  , 2  , 2 , 2
a* p , K —K K-f  K A

/  í/ R '  /  </P eiP(R_R-)
J J  (2nf

• g (p +  J P’ P' P ~  K - K'>’ ; ) (p “ 2 P>P' “  2 (P “ K ~ K° ’ A)] '

• Z ) , ( t o - t o ' , p - - p '  +  J  ( K ' - K ) J . / v ( p ' , R ' )  ( I V .2.5)

és haso n ló  a lakú  egyenlete is, csak Fa . helyett G,„. írandó . K ihasználtuk ,  hogy 
g ( p ,p ' ,A )  =  g * (p ',p ,X )-  A

F , ( p . p ' ,  R - R-, R', K + K ' ) = J  

* (p  +  i P , P '  +  ‘-  ( P - K -  K ), A jg*  (p  -  ’- P .  p ’ - ( P - K - K %  *] (IV. 2.6)
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jelöléssel (IV. 2.5) a

p , r ) = - t 2  2  2  2  f  F * ( p > p ' . R - R ' . R ' , k + K ' ) ■
co' p \ K - K K + K '  A 47

• D ^ t o  -  t o ' ,  p -  P' +  y  (K' -  K )j  / v  (p', R )  d R '  (IV. 2.7)

a la k o t  ölti.
A  T P *  ine ffek t iv  elek tron-elek tron  kölcsönhatás  az  R '  vá l tozónak  a rácsperi

ó dus  szerin t period ikus függvénye. M in thogy  a szupravezetők mágneses térbeli, 
k r i t ikus  hőm érsék le t  körüli  viselkedése leírásánál szereplő karakterisz tikus hosszú
ságok  és ennél n a g y o b b  nagyságrendűek , ezen rácsperiod ikus változásra k iá t la
go lha tunk .  Az átlagolás eredm énye ekvivalens azzal,  m in tha  a  (IV. 2.7)-ben szerep
lő K +  K '- r e  tö r tén ő  összegezésben csak a K - f K '  =  0 tag  szerepelne. A tovább iak
b an  ezért csak a K + K '  =  0 tago t  ta r t juk  meg és k ap ju k :

^ 8 ( t o , p , R )  =  - T 2  2  2 / F A( p , p ' , R - R >
o '  p ' , K' A

• Dx( to  -  t o ' ,  p -  p '  +  K ')G „. (p% R ')  d R ' (IV. 2.8)

Z V b a n  a p - p '  +  K '  =  q vektor mindig az első Brillouin zó n á ra  kor látozódik .  
G y a k ra n  egyszerűen csak p —p'-t írnak DA argu m e n tu m á b a  azzal a megállapodással, 
hogy h a  p — p' kívül esne az első Brillouin zónán, a k k o r  a neki megfelelő redukált  
im pulzust kell venni. Mi is ezt a konvenciót használtuk  a III. fejezetben és használjuk 
a  to v á bb iakban  is.

A z effektiv e lektron-elektron kö lcsönhatás t  a

K ft ( to  -  t o '  p, p', R — R ) =  2  ? x  (P, p', R -  R ')  A i ( t o  -  t o ' ,  q) =
x

V
A
:1 / í/P |n-t- 1 P j' + i p  1
' J  (27t)3 £ |P f 2 2

iái — to ' ,  q (IV. 2.9)

m ó d o n  definiáljuk. H a a  fonon G reen  függvény co-függése elhanyagolható ,  mely 
közelítés a reta rdációs  effektusok e lhanyagolásának  felel meg, a k k o r  (IV. 2.9) egy 
direkt kétrészecske kö lcsönha tásba  megy át.

M ost helyettesítsük be #(p ,  p', X) (IV. 2.4) által m egadott  kifejezését a (IV. 2.9) 
képletbe.

* | p + ~ - P , p ' +  - -P .A |g *

N r

p - i p ' p ' -  ‘ P ,A |  =

T P (R . Rk f  R /' R//) . ... U \ • '/!> n \

2.(0q), M c jk
A '

• f d r tdr’i w* (r, -  R*)(emV,) U, w(r, -  R,) w (ri -  R * ) («,,  Vr ) U , w* (r,' -  Ry.),
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így te h á t  explicit p-függésre ju to t tu n k  és (IV. 2.9)-ben a  P-szerin ti  in tegrálást el 
tu d ju k  végezni a  következő  eredm énnyel:

K nit™  ~  ia>', P> P'> R  -  R ')  =  2  K ™  ~ «»'. P> P'> R jR kR j-  R * 0 '
j,k, 
f>k\

■ 5 ( r  — R '  +  j  (R j  -  R k +  Rr  -  R*.)j (IV. 2.10)

ahol

I{ iw  — m ,  p, p '  R, ... R*.) =  2  D x(iui — i<o',q)eipiRJ~Ki’)e ~ iv ^ ~ K̂ ‘
x la>qkM c

• / / í/ r (í/ r > * ( r í - R * ) ( eqAVi)£ /i >v(ri - R 7) » v ( r ; - R k. ) . ( e qAv ; ) ^ H ' +( r ; - R i .) ( I V . 2.11)

(IV. 2.10)-et, (IV. 2.9) figyelembevételével (IV. 2.8)-ba helyettesítjük és az R '-re  
való  in tegrálást egyszerűen elvégezhetjük. Az eredm ény :

z 2(i(o, p, R) =  -  T  2  /  , Í PVJ 2 1  ( ' «  -  'ö>'. p. p'> R j R* Rr  RfcO *• <-/ ./ jk
j’k‘

• Z v ( p ' , R -  ‘ ( R * - R y + R * - R ; ' ) )  (IV. 2.12)

M in thogy  az  Fa  G re en  függvényben szereplő R  függő mennyiségek 
( 1 . ,  I j ,  A { R ))  a  rác svek to rnak  megfelelő nagyságrendű  távolságon  igen lassan

vál toznak , így / J p ' ,  R -  * (R fc -R y  +  R r - R y )  R  kö rü l  so rba  feJthe tő

’ ( R ^ - R y  +  Rfc - R j )  ha tványai szerint:

Fa j p ' ,  R  -  y  (R/t -  R j  +  Rk ~ Rr) 

= FJp'R) -  dFj £  R) j  (Rk -  R j+ R* -  Rr ) ,  +

+  1 ’ (Rt _ R y +  R r - R y. ) , ( R . - R ,  +  R , ' - R A  (IV. 2.13)
2 oR ^oK y  4 

Defin iá ljuk  a következő  m ennyiségeket:

|/(°)(i<y — i ß ) ' ,p ,p ' )  =  2 1(j(o-hw ' , p , p ' ;  R r R *  R /  R r )  ( l v - 2 1 4 )
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V^iio) -  m ,  p, p') =

2  / ( t o  — /c u ',p ,p '; R ,R *R ,.R *  ) 4 ( R * - R y + R *  - « A  (IV. 2.15) j,k £
J ' , k '

J -k + j ' - k '  *  0

V$>(ko - ico\ p, p') =  2 ’ /('<» -  *«>'> p, p '; Rr R*.Rr R*'W  •
J.t 4

i'.k' 
j-k + j'-k' 0

• (R* -  RJ +  R fe- -  Rr )„ (R k -  R; +  R*' -  Rj')v (IV. 2.16)

Ezek segítségével (IV. 2.12) így í rha tó :

l , ( t o ,  p, R) =  - T Z
? [ d  p:
' . /  (2/r)1

K ^ ( t o - t o ' )p,p')F<fl,(p/,R) +

+  - t o ' . p )  ^ **. +  i W * - P. P ) O V . 2 . 17)

Ezen egyenlet további vizsgálata a IV. 3. fejezetben történik, az F  G reen függvény 
közelítő  m eghatározása  után.

M o st  té r jünk  vissza a  K(B), F,*1’ és V f t  mennyiségekhez és helyettesítsük be 
1 (IV. 2. l l ) -b e n  m egado tt  a lakját.

(IV. 2.3) és (IV. 2.1) felhasználásával a következő eredm ényre ju tunk  ( | p >  =  
=  i / p ( r ) C > )

K(0> =  2  A i ( ' « - / V , q ) | s ( p ,  p',A)|* (IV. 2.18)
A

V ? ' -  '  2 ^ ( / « > - / w , , q ) [ - g +( P ,P ' , / |-)(VPii4-Ví, . ) g ( p , p ' ) A) +  
x

+  g (p, P',  A)(VPb +  V ,.)g * (p ,  p \  A)] (IV. 2.19)

y;;-> =  2  ^ o « - / w ' , q ) [ - ^ ( p , p ' , A ) ( v rii+ v r . ) ( v ;,v+ v p. ) .

• g (p , p ',  A) - g (p , p ',  A )(V Pii +  Vp.)(V„. +  V K ) .

■ g* (p, p', A) +  (VPv +  VK)g* (p, p , A) (VP/á +  VK) •

• *(p, p'A) +  (Vru + V„-)g*(P> P'. W Vp* +  VP- )g (p ,  P'A)]. (IV. 2.20)

A b b an  a speciális esetben, am iko r  a \p> -  Bloeh függvényt síkhullámmal helyet
tesítjük (pl. zselé modellben), ami a rácsszerkezet, kristály an izo tróp ia  e lhanyagolását
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je lenti ,  könnyen  be lá tha tó  m ó d o n  a következő  eredm ényre ju tu n k :

K a ( 'w  -  ití>\ p , p ' ,  R  -  R ')  -  1 (ia> — im ', p — p ' ) á (R — R ') ,  (IV. 2 .2 1>

I(ico — ia>', p — p') =

T e h á t  az  effektiv k ö lc sönha tásban  a rácsszerkezet, kristály an izo tróp ia  figyelembevé
te lének ha tása  egyrészt a b b a n  nyilvánul meg, hogy az effektiv e lektron-elektron 
k ö lcsönhatás  a p —p' kü lönbségen  kívül kü lön  p és p '- tő l is függ. to v áb b á  az (R  — R ')-  
tő l  való  függés is eltérést m u ta t  az egyszerű (IV. 2 .2 l)-ben m egado tt  <5(R — R ' )  
a laktól.

E bben  a  p o n tb a n  W erthatner [4] egyenleteinek an izo trop  szupravezetőkre 
v o n a tk o z ó  á l ta lánosításá t  vezetjük le [18]. Az egyszerűség kedvéért a  retardációs 
effektusoktól m o s t  e l tek in tünk , am i jogosu l t ,  m in thogy  a legerősebb an izo trop  
szupravezető  tu la jdonságoka t  m u ta tó  anyagok  nem crőscsato lásúak (mint az Sn) 
és azonkívül az  «-függés  figyelembevétele a végeredmények lényegén nem változtat. 
Egy á lta lános,  d irekt ,  kétrészecske kö lcsönhatásból indu lunk  ki, melyet V(rur2,r3,rü
gyei je lö lünk , az  előző p o n tb a n  k a p o t t  ko n k ré t  a lak  a lkalm azására  a következő 
p o n tb a n  kerül sor.

A  rendszer H am il ton  o p erá to ra  a következő:

a és ß  spinindexek, az azonos  indexekre összegezni kell. A V kö lcsönhatás  á l ta lában  
nem  m érték invariáns  (csak a V — 5(í'i —r 3) á ( r a —r.,) l (r , ,  r>) esetben az);  azonban  
mesterségesen m érték invariánssá  lehe tő  a  következő m ódon [17], [47], [48]

IV. 3. Anizotrop szupravezetők egyenletei külső mágneses térben

V ( t i , r2, r 3, r 4) -  V ( r j , r 2, r 3, r4; A) =
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aho l  R =  y ( r ! + r 2); R' =   ̂ (r3 +  r4) és integrációs ú tként a  két végpontot össze

k ö tő  egyenest választjuk. T ovábbá ,  a  m ár  az előző fejezetekben is használt

G ® (r i , r2) =  ^ „ ( r ^ r o )  exp 

F £ (r  , , r 2) =  F+ (rt , r2)e x p

te
c

A* ( r , , r2) =  A* ( r , , r2) exp

f A c/r
2

J  A í/r — — J  A í/r
r,  c  r 2

— -  f A  í/r — -  f  A í/r

(IV. 3.3) 

(IV. 3.4) 

(I V. 3.5)

p ro p ag á to ro k k a l  és gap-függvénnyel fogunk dolgozni,  melyek biztosítják, hogy az 
el járás m inden lépésben m érték invariáns legyen. Megjegyezzük, hogy a III. fejezetben 
a kö lcsönhatás  m érték invariánssá  tételének p roblém ája  nem  m erült fel, m inthogy az 
o t t  használt  kölcsönhatás ,  a  £(p , p ' )  =  tf(p —p ')  közelítés jogossága  miatt ,  m érték
invariáns. A  IV. 2. p o n tb a n  tá rgyalt  e lektron-fonon kö lcsönhatásból származó 
effektiv elektron-elektron kö lcsönhatás t  azonban  szükséges a  (IV. 3.2) képlet értel
mében m érték invariáns  a lak k á  kiegészíteni.

Az F„, és Gol Green függvényekre vona tkozó  egyenletek a (III. 1.1) és (III.  1.2) 
egyenletekből speciális esetként, a I , ,  T2 sajátenergiák frekvenciafüggésének el
hagyásával ad ódnak .  T ovábbá ,  ha  2 \  hatásá t  a  £ egyrészecske energiába beleol
vasztva képzeljük és á t té rünk  a I 2{io), r j .r 2) =  A( r , . r2) jelölésre, akko r  a  követ
kező egyenletek k ap ha tók

»
(h í

ie
A (r,) I- /( G„,(r,, r2)

- .  <>(r, — r.) — f A (r ,, r.,)F,„f (r:>, r2) í/r3 (IV. 3.6)

IC

()r, A (r,) + /( K, ( r í , r2) =  f  A*(r1? r3)C („(r3, r2)í/r :i (IV. 3.7)

ahol
A ‘ (r , ,r ,)  ~  — 7’ y f V{rt, r2, r3, r4; A)F+ (r3, r,) dr3drA (IV. 3.8)

(IV. 3.2), (IV. 3.4) és (IV. 3.5) felhasználásával (IV. 3.8)-ból adódik ,  hogy

A * ( r , , r 2) = - 7 ' 2 / | ' ( ri . r2*r3 . r4 )exP ^  f  A í/r •
"> 1 r‘

•P  + i t t ,u )d r ,d r < .  (IV. 3.9)

Érdekes a  m értékinvarianciát biztosító exponenciális megjelenése a  gap egyenletben.

R'
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A z eljárás további menete hasonló  a III. fejezetben követetthez. Egyenleteinket, 
(IV. 3.6) és (IV. 3.7)-et, vegyes reprezentációba ír juk  á t :

i o > G „ ( p ,R ) - 0  £ | p _ - l A ( R ) J ( ? ÍO( p ,R ) j  =  I - 0 [ A ( p , R ) F + ( p , R ) ] ,  ( IV .3 .10)

- io)F+ (p, R) -  0 e ( p  +  ^  A ( R ) ] f + ( P,R )J  =  0[A*(p ,R )<?w(p ,R )]  (IV. 3.11)

ahol e(p) =  <?(p) — és 0  a  (II. 2.3)-ban m egadott  végtelen rendű  differenciál
o p erá to r .  Feltesszük, hogy A  (R) és A(p, R) R-nek lassan változó függvényei és így 
a  kváziklasszikus közelítés haszná lha tó ,  valam int azt is. hogy A m aga is kicsiny; 
A kicsiségére v o n a tk o zó a n  azonban  a III. fejezettel ellentétben, nem teszünk m eg
szorítást.* A (IV. 3.10), (IV. 3.11) egyenletekben G'f„, F + , i: és 0-t a  feltételezett 
kis m ennyiségek szerint m ásodrend ig  kifejtjük és m eghatározzuk  / ’+ és G,„ közelítő 
kifejezéseit, am elyekből (II. 2.7) és (II. 2.8) segítségével F *  és G,„ k ap h a tó  hasonló  
rendig. Ezen Green-függvényeket a  gap-egyenletbe és az á ra m  egyenletébe behelyet
tesítve a  következő  eredm ényre  ju tu n k :

A*(p, R ) =  - T Z l  n , ,  f  d R 'Y (p ,  p \  R. R ')exp  f -  2w f  A c/r ■

■[F + f» (p ' ,  R') +  /-;,MI,í p \  R ' ) +  F,:<*'(p', R')]. (IV. 3.12)

jf(R) -  2cT Z I  * l f  >'r, R) +  CJf’íp. R ) +  G'r 'fp. R)l. (IV. 3.13)

ahol a G G , ' „ l>, G’’; '  és (01, 1< +1 ’1, függvények kifejezéseit terjedelmes
voltuk m ia tt  itt nem ad juk  meg, m egta lá lha tók  a  szerző [18] cikkének Appendixében.

(IV. 3.12) és (IV. 3.13) Ä (p . R)-rc és A ( R )-re vona tkozó  csatolt integro-dif- 
ferenciál egyenletrendszer. (IV. 3.12)-ben F(p. p \  R, R )  F ( r , ,  r , ,  r :t. r4) vegyes 
reprezentáció-beli a lakja. Ezen egyenletek London típusú anizotróp szupravezetők  
viselkedésének véges hőm érsékleten való leírására alkalm asak. (Az, hogy az egyen
letek csak L ondo n -t íp u sú  szupravezetőkre  érvényesek, nyilvánvaló a A (R )  és A (R)-rc 
tett lokalitási megszorításból.)  A (IV. 3.12) és (IV. 3.13) egyenletek W ertham er  [4] 
(II. 2. 11) és (II. 2.12) képletekkel m egado tt  egyenletei á l ta lánosításának  tek in the tők  
an izo tró p  esetre, azo n b an  azoknál tö b b  szem pontból kom pliká ltabbak .  Egyrészt 
A R-en kívül m ost p-től is függ és az egyenletek á l ta lában  integro-differenciálegyen- 
letek a  W erthainer-félc  differenciálegyenletek helyett. T o vábbá  sokkal több  tagot 
is ta r ta lm aznak .  Bizonyos egyszerűsíthető feltevésekkel élve a kö lcsönhatást illetően

spektrum  am zotropia ja  
wu -n  keresztül vesszük figyelembe. Ékkor  ugyanannyi tag m arad, mint W ertham er 
egyenleteiben, és az  /?-ben való nem lokalitás is megszűnik.)

* Feltevéseink ugyanazok, mini Werthamer dolgozatában. A jelen tárgyalás általánosabb, mert 
megengedtük az elektron-spektrum anizotrópiáját és Gorkov-kölcsönhatás helyett általános, mér
tékinvariáns direkt kölcsönhatással számolunk.
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M inthogy  ezen egyenletek m egoldása  reménytelennek látszik, nem foglalkozunk 
to v á b b  velük. A  következő p o n tb a n  a  T < T C hőm érsék le tta r tom ányra  szorítkozunk, 
a m ik o r  az  egyenletek rendkívüli m értékben  leegyszerűsödnek.

IV. 4. Anizotröp szupravezetők egyenletei mágneses tér jelenlétében
T  <, Tc esetén

E bben  a  pon tb a n ,  a  kritikus hőmérsékle thez közeli hőmérsékle tre  szorítkozva, 
az t  vizsgáljuk meg, hogy milyen ha tás t  gyakorol szupravezetők mágneses térbeli 
viselkedésére az  e lek tron-spektrum , fononspek trum  és e lek tron-fonon  kölcsönhatási 
mátr ixelem  anizo tróp iá ja .

Az előző fejezetben talált eredm ények lényegesen leegyszerűsödnek, m inthogy 
jogosu l t  a G reen-függvényeket |Aj-szerint is kifejteni.  A kifejtés hasonló  rendig tö r 
ténik, m in t ahogy  az t  a III. 2. p o n tb a n  te ttük .  így a  [18] Appendixében megadott 
Green-fiiggvények a következő kifejezésekké egyszerűsödnek ([ ]0 =  a>2 +  e2):

(IV. 4.1.)

(IV. 4.2)

Vp, vpj ° i  AO*A*  

[ JoOco +  e)

i2 Lrj v n  J lo
vr jV„lO * /V O iA +

2V niO jA V pjOiA*] (IV. 4.3)

(IV. 4.4)

(IV. 4.5)
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F + w  = — — w . O fO *  A * - i - v  V 0 * 0 *  A* 4 [  ]o J 1 vpivp ju i u .ia 4 [ ] §  Í R

2ie. . J  - v  A *v  ■ 
c 4 [  ]* PJ

<) A j í)Aj
W , ~  J r >

Helyettesítsük be ezen közelítő  Green-függvény kifejezéseket' a  

A* (p, R) =  -  T 2  J - ^ s  fd R ' V(P, P', R. R ')  • exp [-- J  f  A dr

(IV. 4.6)

r<Z(r. R )

es

j , ( R )  =  2 e T  2  j  ^2n f Vr ‘ G ">(p ' R )

képletekbe és vegyük figyelembe, hogy F * n ) co-ban pára tlan  lévén nem ad já ru léko t 
a  gap-egyen léthez. T o v áb b á ,  m in thogy  A(p, R) =  A(e, /;, R)(/5 ~ p / | p | )  c páros  
függvényének válasz tha tó ,  a  p '  szerinti integrál á t í rh a tó  r/ és /5'-szerinti integrállá 
és az  b' szerinti in tegrálás — a>,,-től toD-ig terjedő szimmetrikus ta r to m án y ra  történik. 
Fa  (2)-ből az  E-ban pára tlan  tagok is e l tűnő  já ru lék o t  ad n a k  a gap-egyenlethez.

A m i az  á ra m o t  illeti, könnyen  be lá tha tó  m ó d o n  szimmetria  o k okná l  fogva 
csak  G^l) jö n  szám ításba .  így a következő eredm ényre  ju tu n k :

./,(R)
d  p

( I n f  ( a /  +  í:2)2
^  t)A  . r)A* 

<)Rj i)R,.
4 ie

/ 0 ( R ) |A |2 (IV. 4.7)

A+ (p, R) -  -  T  2  j  j  ■<!*' H P .  P'. R. R ')  ■

■ exp
l ie A*(p'. R ) |A (p ' ,R ') !3A+( p ' .R ' )  l

o r  +  c

+  vn: Vp' O k; O r ' A* (p', R ')  •

(o r  +  t . y

n'23 E
4(coi  +  f / 2) -  ( » s +  e '!) s

(IV. 4.8)

A k a p o t t  egyenletrendszer hasonló  típusú tagoka t  ta rta lm az,  m in t a  G inz
burg— L an d au  egyenletrendszer,  viszont A R mellett p-től is függ és a gap-egyenlet 
mind R-ben, mind p-ben nemlokális.

K(p, p', R, R  ) a lak já t  m indeddig  nem specializáltuk; most haszná ljuk  ki 
a  IV. 2. p o n tb a n  talált e redm ényt az  egy-fonon kicserélődéséből szárm azó  effektiv 
e lek tron-elek tron  kö lc sönha tás t  illetően. (IV. 2.10)-bcn a frekvenciafüggést el
hanyagolva k ap ju k :

F(p , p \  R, R ) -  2  f(P , P',  Ry R r  Rr Rr )  ‘
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aho l /  a (IV. 2.11 )-gyel m egadott ,  elektron-fonon kö lcsönhatásból szárm azó részt 
és a  C o u lo m b  kölcsönhatás t  ta rta lm azza.  Helyettesítsük (IV. 4.9)-et (IV. 4.8)-ba, 
végezzük el az R '  szerinti in tegrálást és a szögletes zárójelben levő kifejezést, vala
m in t  az

exp

fak to r t  fejtsük ki R-körü l (R j —R t  +  Rj. — R*.) hatványai szerint a  (IV. 2.13)

m in ta  alapján. A különféle mennyiségek kicsiségére te t t  ko rább i feltevéseinknek 
megfelelően csak a szögletes zárójel első tag jában  szereplő A-nak a deriváltjai adnak  
el nem  hanyago lha tó  já ru léko t,  a mérték invarianciát biztosító (a vek tor  potenciált 
ta r ta lm a zó )  tagokkal együtt, melyek az exponenciális kifejtéséből származnak. 
A első deriváltjá t ta r ta lm azó  tag végtelen rendszer esetén szimtnelriaokokból el kell 
tűn jön  és így kap juk :

A* ( p \R )

A ‘ (p'.R )!A (p', R)|2

a)2 +  e '2

(o r  -t- í ' 2)2
+

V<»>( p , p )

OÍOÍA*(p',R)
1 o*ro'Kva>( p ',R )

! 2 C < P . P ) - (IV. 4 10)

ahol
^ ' ” (P.P '> 0,(0, <1) £(p, p',A)|4 -I- Kc (p, p')

és Vg* (IV. 2.l6)-1al van megadva.
M inthogy az R '-ben  való nem lokalitás megszűnt, remélhetjük, hogy G inz

bu rg— L andau -t ípusú  egyenletekre ju th a tu n k .  E célból fejtsünk ki, a  III. 2. p o n tb a n  
m ár  részletezett m ódon ,  [(7',, — / ' ) /  7',.]1'’2 hatványai szerint. Azt találjuk, hogy A 
kifejtésének legalacsonyabb rendű, [{!',. — 7 ) / 7’c]l/2-es tagja

(IV. 4.11)
a lakú , ahol ' /»(pH a

<P( p) =

A*,1/2,(P. R) -  # (P )A Í(R )

- T  V  í  c ¥  K(w)(p p') - (P ) -

( I V ' 4 I 2 )

egyenlet ha tá rozza  meg. A AÍ(R)-rc vona tkozó  egyenletet is a 111.2. pon tban  
leírt m ó d o n  kap h a t ju k  meg a A M:i/2)-re vonatkozó  egyenlet megoldhatósági fel
tételéből. Az eredm ény:
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a h o l

1
m„ m,1 +  1 t  7  í A  /  df>L K(2»fD d í • B’t p > th e

i,lv +  C c e  J  (2n f  J  (2n f  (í>’ P } e(«*' +  «'*) th 2Tc

1 ■ =  1 r  y  f  dp  -..*>»”»■ d,2ínx 
C (2nf(co2 + e2f  (P)\

(IV. 4.13) 

(ÍV. 4.14)

* = r  ?[- *- -  í>4(p)
»  J  (27t)3 ( « 2 +  ß2)2 ’

(IV. 4.1 l)-gyel az  á ra m  kifejezése a

1 í  <7p </>2(p)
47’,  J (2 n f  ch*(f./2 T e)

/(?
A* 'M j A f>AÍ 

1 <)RV 1
4<r

a lak o t  ölti, aho l C  tetszőleges á l landó, az egyenletből kiesik. A rendparam éter t  a

^ ( R )  -  \ 'C  A(R)
definícióval bevezetve, az 

1 T, r
f :

j ,A R )
te

n i -

„ í)<i'/ i h y  

*  » R . - *  ,)R .

P M

4c-

l//+ r.-. 0

. -O A !2

C  -  m l , 'V

egyenletekhez ju tu n k ,  ahol uc ~-a,/C, ß r ~ b fC K  M ost válasszuk meg C-t a következő 
m ó d o n :

r/p / r  </>2C/0 
(2r ):i 3/>r (w4-f c2)2"

E nnek  szükségessége abbó l a követelm ényből adódik ,  hogy a G in zb u rg — L andau  
egyenleteket szokásos a lak jukban  kapjuk  vissza, ha a töm egtenzorok  ska lárrá 
egyszerűsödnek. Ez az t  je lenti,  hogy ennek  a ska lárnak  m indkét egyenletben az 
e lektron tömeggel kell megegyeznie. C  választása biztosítja ezt az á ra m  egyenletében; 
a  gap-egyenletet m ég  végig kell szoroznunk  m /m -mel, ahol itt m llv közös diagonális. 
elemeit jelöli ab b a n  a speciális esetben, am ik o r  r.(p) ~  / f i j lm  — ft, de <*>(/;), valam int 
K(2>(p. p ')  nem -zérus d iagonális  elemei még |/>j, !/>'j-től függhetnek:

<]>(/>) <P(p') K
«>* +  fi'2 27;

így kapjuk , hogy

1
2 m „

o i o * Hrr <  r ) + < T"~T ll>lr

ahol

./„(R)
IC

w„„

m I
m m„

r í í - t f
4 c ’

f)Rv) m.,vc

l//1 n, 0 (IV. 4.15) 

(IV. 4.16)

/?/ ll<: -- Pc
ni
ni
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A  (IV. 4.15), (IV. 4.16) egyenletek a fenomenologikus (I. 23), (I. 24) G inzburg  
egyenletek á l ta lánosításának  tek in the tők .  Egyenleteink á l ta lánosabb  volta abban  
áll, hogy a ké t  egyenletben szereplő töm egtenzorok  kü lönbözők , am i a V}2) kölcsön
h a tás  figyelembevételének a  következménye.

G orkov és M elik-Barkhudarov  [16] eredményét,  ak ik  a  G inzburg  egyenletek 
m ikroszkop ikus  szárm az ta tásá t  ad ták ,  a b b a n  a  speciális esetben kap juk  vissza, ha  
K (p, p', R —R ' )  =  V { p ,p ')Ó (R  —R ' )  alakú  kö lcsönhatásra  szorítkozunk  (/5 =  p/|p |) , 
am ik o r  </>(p) — f̂ (/5), =  0 és m„v — m flv. Megjegyezzük, hogy G orkov  és Melik-
B arkhudarov  a kö lcsönhatásra  k o n k ré t  fo rm á t  nem ad tak  meg.

A k a p o t t  eredm ényeink  a lap ján  vizsgáljuk m ost meg, hogy a különféle an i
zo tróp ia-fo rrások  (melyek azo n b an  m ind a  kristály anizo tróp iából szárm aznak) 
hogyan  ju tn a k  érvényre szupravezetők mágneses térbeli viselkedésében a  kritikus 
hőm érsék le t közelében.

1. A fononspeklrum  an izo tróp iá ja  csak a  K(p, p ' R  —R ')  kölcsönhatáson
keresztül nyilatkozik meg. A z  e lektron á l lapo tok  an izo tróp iá já t  elhanyagolva, de 
a  fononspek trum é t nem, egy K(p, p', R —R  ) =  K(p —p ' ) á ( R  —R ')  a lakú  k ö l
csönhatás t  k ap unk .  K övetkezésképpen  ebben  az  esetben és az e lek tron
spek trum  an izo tróp iá jának  elhanyagolása  m ia tt  skalár,  tehá t  a  G inzburg— L a n 
dau  egyenletek érvényesek T c közelében.

2. Az clektronspcktrum  an izo tróp iá ja  közvetlenül az t  okozza, hogy a  skalár 
töm eg helyett töm eg tenzor  kerül a  G inzbu rg— L an d a u  egyenletekbe: m

3. A kristály an izo tróp ia  az  elektronok kö zö tti kölcsönhatásban  szereplő Bloch 
e lek tron  állapot-függvényeken keresztül is megnyilvánul és a  F(p, p ' ,  R  — R ' )  effektiv 
elek tron-elek tron  kö lcsönhatásban  egyrészt azt okozza, hogy az nem csak a p — p' 
különbségtől,  hanem  p és p '-től kü lön  is függ, másrészt az R —R'-től való iüggése 
is eltér a r>(R — R ')-szerü  függéstől. Az u tóbbi körü lm ény a szupravezetők mágneses 
térbeli viselkedését T  <,TC esetén leíró egyenletekben a kétfajta töm egtenzor lei- 
lépéséhez vezet

IMv ,

és ezen felül a G in zb u rg —L a n d a u —G o rk o v  elmélet param étere inek  az értékét is 
m ódosítja  (az m  szorzó révén). A kö lcsönhatás  impulzusfüggése a  param éterek  
tovább i m ódosu lásá t  okozza a </>(p) függvényen keresztül.

A  (IV. 4.15), (IV. 4.16) egyenleteket közös főtengely-rendszerre transzform ál
hat juk ,  hiszen m ind  m ind  ihllv tenzorszerkezetét csak a kristály s truk tú ra  h a tá 
rozha tja  meg. A  koord iná ta rendszer t  így megválasztva és y  irányú külső mágneses 
te re t feltételezve definiáljuk. Ginzburg  ny o m án  [15], a X. behatolási mélységeket

(vő. (I. 11))

5. ábra

I _ _ £  1 . -
1 ~  2<? \  471IW 2

x -  . L . ] H K l
M 2e F 4tt!,//0|2

(IV. 4.17)
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A  (IV. 4.15) egyenlet l inearizált a lak jában  a  következő lesz:

1 d 2i//* 4e2 1 , Tc - T
~ Ahj/* +  ae2 m z d z2 c 2 m_ 

a h o n n a n  a felső kr i t ikus m ágneses térre  a

(IV. 4.18)

összefüggés következ ik  | a  

( i — x , z ) ,  kis ő m f 1 esetén (IV. 4.18) így írha tó

c|od m x n

j , + 'M »'.,)(
4c

Tc — T
a '  I. Az m f 1 --  ;hí_1 +  (5» íj-1 jelöléssel

1 + n u ö
m ,

1/2

Xx X . I I  ~
2 e2

1 -  .. 4/T ji//
c*

a h o l  k ihaszná ltuk  a (ÍV. 4.17) és (í. 7) képleteket. Ez az  összefüggés lép (IV. 1.2) 
helyébe. A felső kritikus m ágneses tér, va lam int a  behatolási mélységek méréséből

felvilágosítást k a p h a tu n k  a töm egtenzor  <5 anizotróp-jellegíí járu lékára és így

közvetve az effektiv e lek tron-elek tron  kö lcsönhatás  an izo tróp iá jára .

Köszönetnyilvánítás

Ezúton m o n d o k  köszöneté t  P ál Lénárd  akadém iai levelező ta g n ak  m u n k á m  
i r á n t  tanús í to t t  érdek lődéséért va lam in t H argitai Csabának, Szep fah tsy P éternek , 
Vasvári Bélának és Z aw adow ski A lfrédnak  hasznos diszkussziókért és értékes t a n á 

csokért.

F Ü G G E L É K

A  Ginzburg— Landau elmélet érvényességéről a k r itiku s pont közelében

Az I. fejezetben ism erte t tük  a fenom enologikus G in zb u rg — L andau  elméletet.  
A z  (I. 1)— (I. 2) szabadenerg ia  funkcionálból kiindulva egyenleteket nyer tünk  a 
r en d p a ra m é te r  és vek torpotenciá i  legvalószínűbb, egyensúlyi értékének m e g h a tá ro 
zására .  G in zb u rg  és L andau  nyom án hallgató lag  feltettük, hogy az egyensúlyi 
érték körü li  f luktuációk kicsik és így e lhanyagolhatók ,  azaz a  legvalószínűbb érték 
egyben az á t lagértéke t  is adja.  Ismeretes azonban ,  hogy a rendpa ram éte r  fluktuációi 
r c-hez közeledve nőnek  és végtelen nagyokká  válnak a kritikus pon tb a n .  Kéidés, 
hogy 7 > h e z  mennyire közel áll be az a helyzet, am iko r  a G inzburg  L andau  elmélet

4  Fizikai Folyóirat XIX/2
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e m ia t t  a lk a lm az h a ta t la n n á  kezd válni.  Ginzburg  [49] ezen prob lém a vizsgálatára 
m a g á t  a G in z b u rg — L an d au  elméletet haszná lta  fel, feltételezve, hogy a  ren d p a ra 
m éter  a f luk tuác iók  során is valós m arad .

A F ügge lékben  megvizsgáljuk a rendparam éter  f luktuációit G inzburg  gondola t- 
m eneté t  á l ta lán o s í tv a :  figyelembe vesszük a rendparam éter  fázisának fluktuációit is. 
Ezt az á l ta lán o sa b b  diszkussziót indokolja, hogy am in t a r ra  az u tóbbi időben fény 
derült ,  pl. a  szup ra fo lyékony 'Helium A-fázisátmenetében a fázisfluktuációknak dön tő  
szerepük van  [50], [51], [52],

A z e lm élet érvényességének feltétele az, hogy a  rendpa ram éte r  fluktuációi 
kicsik legyenek a  rendpa ram éte r  egyensúlyi értékéhez képest. A fluktuációk egy része 
elesik, h a  a  ren dpa ram éte r t  egy megfelelő térrészre kiátlagoljuk. Az elmélet lokális 
jellegének e l ro n tá sa  nélkül azonban  legfeljebb koherencia  hossznyira át lagolhatunk  
ki [53].

Így te h á t  a feltétel a

(F. I)

alakú  lesz. c az 1. fejezetben bevezetett koherencia  hossz. A hőmérsékleti átlagérték 
a statisz tikus m echan ika  szabálya szerint a  következőképpen  szám ítható  ki:

(OA (.» -  (*/'»(«//f (r') -  <'/'»)r * J' W MOA (r) -  («0 -  (<A>) •

• exP k Br
( F W / ( r ) ] - F 0) (E. 2)

ahol D<p(r) m inden  lehetséges »^-függvény szerinti funkcionál integrálást jelöl, 
F a szabadenerg ia ,  melyre az (I. 1), (I. 2)-ben m egadott közelítő kifejezést használjuk 
H  — 0-t írva. F„ a szabadenergia egyensúlyi értéke, A (i//(r)i//’* ( r ' ) ) 7- te rm od ina
mikai átlag szám ítását m egtalá lha tjuk  Rice [54] cikkében, aki az egy- és kétdimenziós 
szupravezetés lehetőségét vizsgálta a G inzburg  Landau  elmélet alapján. E red
ménye a köv e tk ez ő :

2 y | r —7 | ß
(F. 3)

ahol i/v! (I. 3)-mal van m egadva, y — A iv-^lö j k „Tc és Q levágási impulzus, melynek 
bevezetése a G inzburg ....L andau  szabadenergia-kifejezcs közelítő volta m ia tt  vált

szükségessé: Vtp m ásodiknál m agasabb  hatványainak elhanyagolása 2  * típusú
a k '

d ivergencia felléptéhez vezet.
Az (F. I) feltétel kiértékeléséhez még (\p)r  k iszám ítására van szükségünk:

<’// (r)>"ra f  D>l'(r)>l>(r) exp  -  \  (F[i//(r)]
*  B ■*

(F. 4)

r)- t  a i/»(r) (i//0 -I i / / ( r ) )e ,>lr) a lakba  írjuk és ijj(r), V(/?(r) és V $ (r ) -b en  m ásod
rendig  ta r tva  meg tagokat,  (I. I), (I. 2)-ből (t. 3)-at felhasználva kap juk:

(r)] -  F0 -  -  2a f  (r))2dx -I- ö f (V^ (r> )V r | ty *  f  (V<p(r) f d r  (F. 5)

. 1 0 0
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(F . 5)-öt (F .  4)-be ír juk, figyelembe vesszük, hogy <i} ( r ) ) T =  0 és a  fázis szerint 
integrálást a<p(r) =  I(p k exp [/'k r] F o u rie r  sorfejtés u tán  végezzük el (pk = $ k -\-i%k-1 

k
írva. K ap ju k ,  hogy

a h o l  Q  a  rendszer  térfogata.  A z  integrálás egyszerűen elvégezhető és kap juk :*

eredm ényre  ju tu n k ,  ahol z — n ß yt;. A zonna l  látszik, hogy a feltétel c sak  z < k  1 esetén 
teljesülhet, am ik o r  is az exponenciális sorba  fejthető. Felhasználjuk, hogy

szám érték  ad ód ik  a  G inzburg—-l.andau elmélet érvényességi feltételére.
Nézzük m ost meg, hogy m ekkora  a fazisfiuktuációk hatása ,  összehasonlítva 

a k a p o t t  feltételt azzal, ami valós rendparam éter-f luk tuációk  esetén k apha tó .  E k k o r

♦ Érdemes megjegyezni, hogy y/0 és a <V/> várható érték különbözősége csupán a fázisfluktuá
ciók okozta effektus.

(>p(r))TyAl/„ J  D 0 k DXk e xp [/ 2(<Pk cos (kr) +  yk s i n ( k r ) ) ] -
k

■exp -  i. l T W l  - Q 2  k"-(<Pk + xt) ,
k B* k

Q

(F. 3)-at és (F. 6)-ot (F. l) -be  behelyettesítve, mely a

Ú H r ) r ( r ' ) > « 2<^>2, | r ~ r 'i  =  {
egyszerűbb a lak ra  í rh a tó ,  az

( F .7 )

(F. 6)

(F. 8)

(lásd (II. 1.9)),

és nagyságrendi becslésre a  következő értékeket vesszük fel:

k BT r =í IO_:,eV, CfSí 1 0 eV, 1 0 "4 cm  és =í 10« c m " 1;

E k k o r  y a  10”  7 ' 7 c m “ 1
* rc

4 '
1 0 1
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(•/'> =  és az (F. 7) feltétel a

e

a lak ra  egyszerűsödik, ami megegyezik a  Ginzburg-féle feltétellel [49], K anado ff  
e t  al [53] m egfogalm azásába a- Beírva z e lőbb m egado tt  ér tékét kap juk , hogy

7 — 7’
»  i o - ' 5.

* C

L átjuk ,  tehát,  hogy a fázisfluktuációk figyelembevétele körülbelül két nagyság
rendet ron t  a G in zb u rg — L andau  elmélet alkalm azhatósági ta r tom ányán .  A kritikus 
ta r tom ány ,  melyen belül az  elmélet m ár  nem érvényes a  fluktuációk túlságosan 
naggyá válása m ia tt  azonban  így is messze a mérhetőség h a tá rá n  kívül esik szupra
vezetők esetében.
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NAGY NYOMÁSOK ÉS HATÁSUK EGYES ANYAGOK 
MÁGNESES TULAJDONSÁGAIRA*

PARDAVINÉ HORVÁTH MÁRTA 

MTA Központi Fizikai Kutató Intézet, (Budapest)

A dolgozatban rövid áttekintést nyújtunk a kísérleti fizika egyik kevéssé ismeri, 
de rohamosan fejlődő új ágáról, a nagy nyomások fizikájáról. Ismertetjük a nagy 
nyomások létrehozásának legfontosabb módszereit, a nyomásmérés eszközeit és a 
nagy nyomások alkalmazási lehetőségeit, különös tekintettel a mágneses anyagokra. 
Az utóbbi témakörből bemutatunk néhány jellegzetes kísérleti eredményt.

Beve/ctcs

A nyom ásnak  a kü lönböző  fizikai jelenségekre és anyagi tu la jdonságokra  gya
korolt hatásával kapcso la tos  első kísérleteket 1670 körül a Firenzei A kadém ián  vé
gezték. ahol azt szerették volna megállapítani,  hogy összenyomható-e a víz. Az al
kalm azott nyom ás nagysága és az ennek megfelelő térfogatváltozás kicsinysége 
miatt a kérdésre nem tu d ta k  választ adni.  A következő, 1762-ben Angliában végzett 
ilyen kísérlet m ár sikeres volt. Egészen a XIX. század végéig a fo lyadékok és gázok 
nyom ás hatásá ra  bekövetkező térfogatváltozása, a p-V-T á l lapo tábra  viszonylag 
szűk hőmérséklet-  és nyom ásta r tom ányban  tö r ténő  vizsgálata volt a kísérletek té
mája. A XX. század első felében a vizsgálatok m ár  kiterjedtek a fizikai jelenségek 
egész sorára ,  és a kísérleti technika fejlődésével egyre nagyobb nyom ásokat értek el. 
egyre szélesebb hőm érsék le tta r tom ányban .  A kísérletek azonban  rendszertelenek 
és koncepció tlanok  voltak.

A II. v ilágháború  után  a nagy nyom ások  fizikájában erőteljes fellendülés kez
dő d ö tt .  ami nem kis mértékben a vegyi és a had i ipar  fejlődésének, a  nagy szilárdságú 
anyagok  ipari előállítása terén végbement fejlődésnek volt köszönhető. M a m ár 
a fizikai vizsgálatok köre 400 ezer atmoszféra** nyomásig terjed, igen széles hőm ér
sékleti ta r to m án y b a n .  N agynyom ású  kísérletek végezhetők 0,05 K.° és 5000 K° 
hőm érsék le ten  is. Lehetőség nyílt a szilárd testek számos tu la jdonságának  (elektro
m os ellenállás. Hali-effektus, optikai je llemzők, elektron-spin rezonancia, m agrezo
nancia, mágnesezettség, te rm ikus tu la jdonságok , röntgen- és neutrondiffrakció stb.) 
kísérleti vizsgálatára. A ku ta tó  két lehetőség közöt t  választhat:  az egyik lehetőség az, 
hogy ismert effektusok nyomásfüggését tanulm ányozza,  hogy a kis nyom áson ész
lelt effektus jellegének nagy nyom ásokon  bekövetkező kavantitatív  megváltozta tá
sából következtessen az effektust kiváltó m echanizm usokra ,  a másik lehetőség új 
effektusok keresése sokféle anyag  szisztematikus vizsgálata útján. A nagy nyom ások

* Érkezett 1971. január 16.
** A nyomás elfogadott egysége a bar (10* din/cm2) mellett a nagy nyomások fizikájában 

egyaránt használják az atmoszféra (I a tm = l,01  bar) és a kg/cm*=0,98 bar egységeket is.
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területén szám ta lan  új je lenség felfedezése várha tó ,  pl. szigetelő-fém átm enetek , 
p o l im o rf  á ta laku lá sok  sora,  maximális  o lvadáspon t  létezése, vagy az egyik leg
érdekesebb  jelenség, az  e lektronhéj teljes átrendeződésével j á ró  fázisátalakulás, 
amelyet a cé r ium ban  és a  cézium ban m ár  megtaláltak.

A  kísérleti ad a to k  ro h am o sa n  gyűlnek és azt m uta tják ,  hogy a létező elméletek 
m ég a  legegyszerűbb szilárd testek esetében is hiányosak. Az elmélet pl. nem  tudja 
leírni a m érhe tő  nyo m á sta r to m án y o n  belül a  té rfogat nyomásfüggését, am inek  oka  az 
lehet, hogy a  lezárt e lek tronhéjak  taszító  kö lcsönhatása  csökken a hé já tm érő  zsugo
r o d ása  és a héjak  átfedése miatt.  Nincs elmélet,  amely helyesen írná  le a szilárd testek 
a l lo tro p  á ta lakulásait ,  nem hogy nagy nyom áson , de még atm oszférikus nyom ás 
m elle tt  sem. V an n a k  az o n b an  o lyan területek is, ahol az elmélet annyira  fejlett, 
hogy  mennyiségileg is összehasonlítható  a kísérlettel. Például az  ionos kristályok 
energiaszintjeinek nagy  nyom ások  ha tá sá ra  előálló eltolódásai jó l  szám íthatók.

A  mágnesség elmélete sincs olyan á l lapo tban ,  hogy a nagy nyo m á so k o n  végzett 
k ísérletek eredm ényeit  kvantita tíven összevessük az elmélettel.  Csak arra  van lehető
ség, hogy fém ekben vagy ö tvözetekben nyom ás alatt  m ért fázisátalakulások p a ra 
m étereit  valamilyen korre lác ióba hozzuk az e lek tronok  kicserélődési kö lcsönhatásá
val. A  kicserélődési kö lcsönhatások  ta nu lm ányozásához  igen fontos lenne a rács
p a ra m é te r  vál tozta tása ,  am elyet azonban  megnehezít az, hogy a legtöbb ferro- 
mágneses anyagnak  kicsi a kompresszibilitása.

A  hőm érsék le t  és a  nyom ás  ha tásának  egyidejű vizsgálata is sokat segíthet 
a  je lenségek megértésében. A rácsrezgések és az elektronok kölcsönhatásából szár
m a zó  effektusok gyakran  felülmúlják a hőtágulás  hatásá t.  Á llandó térfogai mellett 
m érhe tő  a hőm érsékle t hatása  olyan fizikai param éterekre, amelyeket különben 
a hő tágu lás  elfed. Ilyen pl. az ónban  a K night-clto lódás hőmérséklet függése [1].

A z  im pulzustechnika,  a lökéshullám ok által lé trehozott extrém  nagy, néhány 
m e g ab a r t  elérő nyom ások  m ár  eddig is nagyon s /ep  és váratlan eredményeket adtak ,  
függetlenül a t tó l,  hogy ezek a nyom ások  csak néhány //sec ideig hatnak . Egyes 
fáz isá ta laku lásokat szinte könnyebb  ily m ódon  megfigyelni. M a ez még csak a „ k e 
vesek techn iká ja” , nagyon sok megoldásra váró  problém ával,  de a rohamléptekkel 
fejlődő techn ika  valószínűleg sok új lehetőség forrása lesz.

1. Nagynyomású kísérletek technikája

1.1. N agy nyom ások létrehozása

A z első kérdés, ami a  nagy nyom ások  létrehozásával kapcso la tban  felmerül: 
m iből készüljön a nagynyom ású  kísérleti kam ra .  Az anyaggal szemben tám asz to tt  
a lapve tő  követelm ény, hogy szám ottevő  deform áció  nélkül képes legyen igen nagy 
feszültségeket elviselni. Ilyen anyagok  az acélok és a gyoisacélok, amelyek m eg
felelő hőkezeléssel igen nagy szilárdságúvá és keménységűvé a lak íthatók . A nagy 
ny o m á so k  ta r to m á n y á b a n  wolfram k a rb id o t  is használnak , és gyakran  a fenti anya
go kka l  kom biná lják .  N ag y o n  sokszor fontos, hogy a n y o m áskam ra  anyaga ne le
gyen mágneses. Erre a  célra igen megfelelő a  berilliumbronz, amely gyengen dia- 
mágneses és megfelelő hőkezelés u tá n  kb. 20 k b a r  nyomásig használható . A leg
u tó b b i  időkben  je lentek  m eg az  első közlemények ti tánö tvözetek  felhasználasárol. 
Ezek az  ö tvözetek  gyenge hőm érsékle tfüggésű param ágneses  anyagok  [2],
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A  nyom ás nem  közvetlenül hat az  anyagm intára .  A nyom ást közvetítő közeg 
ad ja  á t  és ezzel a  közeggel szemben elég súlyosak a követelmények. K ívánatos, hogy 
a  n y o m á s t  h id rosz ta t ikusan  ad ja  át, kis kompresszib iü tású , rossz hő- és e lektromos 
vezető legyen; ha  szilárd anyag  közvetíti a  nyomást,  a k k o r  o lvadáspontja  magas 
legyen és a nyom ás  h a tá sá ra  m a g asa b b  hőm érsékle tek  felé to lód jon  el; ezenkívül 
kém iailag  k ö zö m b ö s  és hőál ló  legyen. A  nyom ásá tadó  
közeg lehet gáz (Ar, N 2) ;  lehet folyadék (petróleum-olaj 
keverék), de itt  a  h id roszta tikusság  csak 25— 30 kbar  nyo 
másig  ta rt ,  m ert  e fö lö tt  a  fo lyadékok  vagy megszilárdul
nak ,  vagy igen nagy lesz a viszkozitásuk. A  legm agasabb 
hőm érsékle tek  és nyom ások  ta r to m á n y á b a n  szilárd nyo
m á sá tad ó  közeget használnak. A legmegfelelőbb erre a 
célra a pirofillil, a  zsírkő és a hexagonális szerkezetű bór- 
nitrid.

A nyom ást a k am rá b an  meg kell ta r tan i ,  és ez azt je 
lenti, hogy a töm ítések  igen sok p rob lém át  okoz tak  a 
k u ta tó k n ak .  A  töm ítéseknek  egyszerre kell kompresszi- 
biliseknek és kis belső sú r ló d ású ak n ak  lenniük. Eddig csak 
a két követelm ény kom prom isszum át tu d tá k  megvalósí
tani. A töm ítéseknek belülről nagy. kívülről kis nyom ást 
kell elviselniük, tehát  nagy kell hogy legyen a szilárdsá
guk. Bridgman, a  nagy nyom ások techniká jának  legki
em elkedőbb  k u ta tó ja  a tömítésekre is ta lált megoldást, és 
a  „k o m penzá la t lan  felület”  elvét m a gyakorla tilag  m inden 
nagynyom ású  berendezésben a lkalm azzák. Az elvet az I. 
áb ra  szemlélteti. Az (1) hengerben tömíteni kell a CD jelű 
dugat tyú t .  A kezdeti töm ítés t a ©  menetes sapka m eghú
zásával lehet elvégezni. H a  nő a nyom ás, a k k o r  a du g a t ty ú  A alapterületére ható  
F  — p - A  erő  egyensúlyt ta r t  a  @  töm ítőgyűrű re  h a tó  F ' - p ' - A '  erővel. Mivel 
A '< A  (rendszerin t A — 1.25A'), így p '> p ,  tehá t  elvben a nyom ás elvesztése nem  
lehetséges. A tömítések p rob lém akörébe  ta rtozik  az e lek trom os vezetékek töm íté
sének beépítése a n yom áskam rába ,  sőt a r ra  is van lehetőség, hogy rádiófrekvenciás 
energia bevitelét is megvalósítsák.

A lacsony hőm érsékle teken jól haszná lha tó  Lazarev  és Kan „ jég b o m b á ja” (1944). 
H a  vízzel tö l tö tt ,  nagynyom ású  k a m rá t  lassan lehűtenek, a  k a m ra  belsejében egyen
letes nyom áseloszlás alakul ki. Cseppfolyós hélium hőmérsékletén ( r = 4 , 2 K ° )  
kb. 2 kbar  nyom ás hozha tó  így létre. Az e lek trom os kivezetéseket vízzel tö l tö tt  kapil
lá risokon  keresztül valósítják meg. N em  túl magas. (kb. 100 C°) hőmérsékletig 
haszná lha tó  a  szilárd nitrogénnel,  63 K° hőm érsékle ten  m egtö ltö tt  kam ra ,  amelyben 
melegítéssel á l landó  térfogaton nyom ásnövekedést kapunk .

A z  egyik legkényelmesebb és legelterjedtebb eszköz nem túl nagy (20 kbar) 
n y o m ások  lé trehozására ,  tetszőlegesen alacsony hőm érsékle ttő l kb. 400 K°-ig a víz
mentes petró leum -olaj keverékkel tö l tö t t  „ b o m b a ” . Felépítését a 2. áb ra  szemlélteti. 
A z  ©  vastagfalú hengerben, am elyet alsó végén az ©  csavarral rögzített ©  dugó  zár  
le, a  következő  m ó d o n  hozzuk  tétre a n y o m á s t :  a  hengerben a (2) töm íte t t  dugattyú 
mozog, am elynek helyzetét a @  menetes zá rósapka  rögzítheti. H a  az olajjal meg
tö l tö t t  b o m b á t  prés, vagy nagyátté te lű  sa tú  pofái közé helyezzük, a  dugattyú  be
nyom ásával a k ívánt h idrosztatikus nyom ásig  kom prim áljuk  az olajat. A  dugattyú t
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rögzítjük, a b o m b a  kivehető a  présből és a m érőberendezéshez illeszthető. A mérései 
á l landó  nyom áson  tö r té n n ek ;  kü lönböző  nyom ásoknak  a dugattyú  kü lönböző  hely
zetei felelnek meg. A m érendő  anyagm in tá t  ®  megfelelő m ódon  rögzítjük a b o m b á 
ban, a  méréshez szükséges e lek trom os kivezetések a Ü) kónuszos fura ton  mennek át. 
Ezek tömítése nagy szilá rdságúra  polimerizált,  jó l szigetelő ara lditla l történhet.

A tömítéseket a kom penzála tlan  felületek elve alapján 
a (4) teflon és vörösrézgyííríík biztosítják. A 2. áb ra  
mágneses szuszceptibilitásmérésre a lkalm as b om bá t  
m u ta t  be. A Cl0) gerjesztő tekercs által keltett vá l ta 
kozó  mágneses térben a mérőtekercsekkel OT) a minta 

m ágnesezettségváltozásának megfelelő indukált  fe
szültséget detek tá lha tjuk .  A mérési hőmérséklet változ
ta tása  külső fűtőtest,  illetve hűtőközeg, vagy belső g ra
fitfűtőtest alkalm azásával történhet.  Ha a berillium- 
bronzból készült b o m b a  belső átm érője  4 mm, külső 
átm érője  23 mm, az elérhető  nyom ás 20 kbar.

É rdem es megemlíteni a 77 K° és 500 K 5 közt 
haszná lható .  12 k b ar  nyomást adó, titánötvözetből 
készült bom b á t ,  am elynek belső fura ta  3 mm és súlya 
mindössze 3.5 g. Ez a bom ba mágneses mérlegben 
tö r té n ő  felhasználásra készült [2j.

Szintén Bridgman  nevéhez fűződik a . .beit"  (öv) 
néven ismert berendezés. Ez, cs ennek változatai m ár 
ha tá ro zo t tan  nagy nyom ásokon  (--•■- 100 kbar) és igen 
m agas hőm érsékle teken (1000 C  ) is használhatók. 
Elvi felépítését a 3. áb ra  m utatja .  A berendezésben a 
nyom ás fo lyam atosan változta tha tó .  Az d.’> m inta két 
kúpos r'3> ,.d u g a t ty ú ” közt helyezkedik el, és az egész 
kam ra  nagy teljesítményű présben van. A (4) „be it" ,  
azaz öv. körülveszi a m in takam rá i ,  mintegy előfeszíti, 
összeszorítja a berendezést. H a  kívülről nyomófeszült- 
séget a lka lm azunk ,  a belső nyom ás e lőbb kiegyenlíti 
a külső nyom ást és csak azu tán  lépnek fel a tágító  fe
szültségek. Ezt a célt szolgálja az is. hogy a kam ra  
leslét és az övét tö b b  koncentr ikus,  esetleg kü lönböző  
anyagokbó l készüli réteg alkotja . A n y o m ásá tadó  
közeg szilárd és körülveszi az anyagm intát.  A piro- 
fillitbe grafit vagy fém fűlőtest építhető  be; a fűtő- 
á ram  bevezetése a kúpos  dugat tyún  keresztül történik. 
Az e lek trom os kivezetések a pirofilliten keresztül, tal- 
kum m al tömítve, az  öv és a dugattyú  közt haladnak . 
A z ilyen berendezésekhez, ha l e m ’ té rfogatban  100 
k b a r  nyom ást  ak a ru n k  elérni, 1000 tonnás prést kell 
a lkalmazni.

Még nagyobb  nyom ásokra  (400 kbar ,  3000 C°)
a lk a lm az h a tó k  a te traéder  vagy ok taéder  a lakú  kam-

, „ T, ................  rák, amelyeknek m inden oldallapját kü lön préssel
3. ábra. „Beit típusa J
nagynyomású kamra n y o m ja k .

2. ábra. Nagynyomású bomba
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1.2 .  A nyom ás mérése

A  nagynyom ású  kísérleti ad a to k  in terpretációja csak a k k o r  lehetséges, ha  a kí
sérleti nyom ásskála  megfeleltethető a  te rm odinam ikai  skálának. Ennek  a megfelel
te tésnek az elérésére nyom áseta lon t do lgoz tak  ki. A  p rim ér no rm ál ia  a súlyterhelésű 
nyom ásm érő .  Elvét a  4. á b ra  szemlélteti. A  terhelt duga t tyú t  egyensúlyban ta rt ják  
h id rau l ikus  nyom ással ,  ami a dugat tyú  a lap jára  hat.  A  nyo 
más a kiegyensúlyozó súly és a  dugat tyú  a lapterületének h á 
nyadosa .  A gyakorla ti megvalósítás sokkal bonyolu ltabb ,  
mivel nagy nyom ásoknál deform álódik  a henger, és m egválto
zik a  duga t tyú  effektiv felülete.

A z egyes kísérletek közben a  nyom ás mérésére szekunder 
no rm á l iák a t  használnak. Ezek valamilyen fizikai mennyiség 
ad o t t  n y o m á sra  bekövetkező, rep roduká lha tó  és jó l  m érhető  
változásán a lapulnak .  N yom ás  ha tá sá ra  változik a fémek ellen
állása; ezen alapul a m anganin  ellenállás-m anom éter haszná
lata. A  megfelelően hőkezelt m anganin-huzal ellenállása 13 
k b a r  nyom ásig  lineárisan kb. 25 kbar  nyomásig a  lineari- 
tástól néhány %-ra eltérően, jól rep roduká lha tóan  változik.
A z  ellenállás „nyom ástényező je '’, am elynek hőmérsékletfüggése e lhanyago lha tó :

4.ábra. Súlyterhelésű 
manométer elve

I (IR
R„ dp

• 2.5 • 10_G b a r '

A tm oszférikus nyom áson  100 ohm  ellenállású m angan in -m anom éter  ellenállása 
I kbar  nyom ásváltozás  ha tá sá ra  0,25 o h m o t változik. A  m anganin  hőfoktényezője 
a szobahőm érséklet környékén viszonylag kicsi. Itt a m angan in  el lenállásának a  h ő 
mérséklet függvényében elég lapos m ax im um a van. M ás hőm érsékle ten  a  hő fok 
tényezőt a mérésnél figyelembe kell venni.

Alacsony hőmérsékleten igen jó  (nanom éterek a szupravezető anyagok , mivel 
átalakulási hőm érsék le tük  és á l landó  hőm érsékle
ten kritikus mágneses terük nyomásfüggő. Pl. az 
ó lom  kritikus hőmérséklete. T r =  7 . l 8 K 0, 
d H r/d p  =  —9,95 • I 0 “ 3 g auss /a tm ; a tantálé 
T f =  4,4 K°, d T (./dp =  — 2,65 • 10 _ R fok/atm , 
d H (/d p  =  0,90• I0 ~ :t gauss/atm.

N agy nyom ásokon  jó l definiált po lim orf  á ta la 
kulások ad ják  a hitelesítési pon toka t .  A  nyom ás
k am rá k a t  rendszerint ezek a lap ján  kalibrálják, a 
nyom ás ha tásá ra  bekövetkező térfogat- vagy el
lenállásváltozást mérik. Ilyen hitelesítő p o n tok  
a Bi, Cs, Ba átalakulási pontjai. A hőmérsékletet 
á l ta lában  a ny o m á sk am rá b a  beépített te rm opárra l 
mérik. A  nyom ás ha tásá t  a termofeszültségre még 
Bridgman  [4] megmérte, az ő méréseit ismételte meg 
és egészítette ki Bundy [5]. A  7. áb ra  a nyom ás h a 
tására  bekövetkező  termofeszültségváltozást áb- 5 áhra Az ÓI1 kritikus hömérsék- 
rázolja  100 C° hőm érsék le tkü lönbség  mellett. Jetének nyomásfüggése [42]

3 Fizikai Folyóirat  XIX/4 
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6. ábra. Néhány anyag nyomás 
hatására bekövetkező 
térfogatváltozása [43]

7. ábra. A termofeszültség 
változása nyomás hatására [5]

1.3 .  Speciális berendezések

A kísérleti techn ika  m a  m á r  anny ira  fejlett, hogy nem je lent különösebb  nehéz
séget olyan kísérletek elvégzése sem, ahol a vizsgálandó param éte r  méréséhez kü lön
leges követe lm ényeknek  kell eleget tenni.

A  leg több  nagynyom ású  mérés értelmezéséhez szükség van a kompresszibilitás 
ism eretére . N agy  ny o m á so k o n  végzett röntgen-diffrakciós mérések közvetlenül 
szolgáltatják  a  kom presszibilitást,  de nem  érdektelen  pl. a fázisátalakulások röntgen- 
vizsgálattal tö r té n ő  n y om on  követése sem. Ezeket acé loka t  szolgálják a nagynyom ású 
rön tgen-d iffrakc iós berendezések [6], amelyekkel 100— I 5 0 k b a r  n y om ásta r tom ány
b a n  lehet dolgozni.  M a m á r  ezeknek a kísérleteknek az  eredm ényeként a periódusos 
rendszer  elemei nagy  többségének  ismerjük a kompresszibilitását. A rön tgensugarat  
ber i l l ium -kúpon  keresztül vezetik be a k a m rá b a ;  nyom ásá tadó  közegként ál talában 
l í t ium ot használnak .

A  M össbauer-effek tus v izsgálatához szintén berillium ab lako t  használnak, 
m íg  neu tron-d iffrakc iós  v izsgálatokhoz a neu tro n o k  szám ára  át látszó ab lak  a lum í
n iu m b ó l  készül.

D rickam er  [5, p. 16] 3— 400 k b a r  nyom ásig  végzett optikai vizsgálatokat. Fél
vezetőkben  abszorpciós  éleket m ért „b e i t” t ípusú berendezésben. A fénysugarat 
a tám asz tógyü r í íben  elhelyezett ab lakon  vezette be a m in tához .  Az ab lak  20 kbar 
n y o m á so n  m egolvaszto tt ,  feszített, á t lá tszó  kősó-kristály  volt.

Elég meglepő, hogy rendszeres, cé ltudatos  k u ta tóm unkáró l ,  am ely a nyom ás 
m ágneses tu la jdonságok ra  gyakoro lt  h a tá sá n a k  vizsgálatára irányul, alig beszél
he tü n k .  A z elmélet sem te t t  egyelőre soka t azért, hogy az utóbbi húsz év folyam án

2. N agy nyomások hatása az anyagok mágneses tulajdonságaira
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összegyűlt, rendezetlen ada th a lm a z t  elemezze és cé ltudatos  ku ta tás ra  ösztönözzön. 
Pedig a nyom ás h a tá sá n ak  vizsgálatával bepillantást nyerhe tünk az elek tronok  közti 
kö lcsönhatás  m echanizm usába , am ely a mágnesség alapkérdéseit érinti. Ezt a kö l
csönha tá s t  —  elég önkényesen —  két részre osz that juk :  a) az a to m o n  belülire, 
am ely  az átm eneti  fémek d  é s / h é j á b a n  m egakadályozza az elek tronok  sp inm om en tu 
m á n ak  teljes kom penzá lódásá t  és ezzel lé trehozza az a to m o k  mágneses m om en tu 
m á t ;  b) az a to m o k  közti kö lcsönhatásra ,  amely ezeket az atomi m om en tum oka t  
rendezi. A d o tt  hőm érsékle t a la tt  ez a  kölcsönhatási energia összem érhető  a termikus 
energiával, és ez a hőm érsék le t (a Curie , Néel-pont) az a to m o k  köz t  h a tó  erőkre 
jellemző. M érni lehet a nyom ás ha tásá t  a telítési mágnesezettségre, ez az a tom on  
belüli kicserélődési kölcsönhatásró l ad felvilágosítást; és az átalakulási hőmérséklet 
nyomásfüggését,  ami viszont az a to m o k  közti kölcsönhatásról ad információt.

2. I. A kicserélődési energia távolságfüggése

Az elmélet m ár  régóta figyelembe veszi, hogy a kicserélődési integrál távolság
függő; ezt tükrözi a  8. áb rán  lá tható  jól ismert Bethe—Slater görbe. A függőleges 
tengely a  kicserélődési integrált,  amely a kicserélődési energiával, illetve a Tr , TN 
á talakulási hőmérséklettel arányos, a vízszintes tengely pedig a legközelebbi szom 
szédok közti távolság és a betöltetlen héj 
á tm érő jének  a rá n y á t  ábrázolja .  N em  egé
szen indokolt ,  hogy egy görbén  ábrázoljuk 
a kü lönböző  kristályszerkezetű anyagokat ,  
de a r ra  jó  ez az eljárás, hogy a nyom ás 
h a tá sá ra  bekövetkező változások előjelét és 
hozzávetőleges nagyságát megadja, ha fel
tesszük, hogy nyom ás h a tá sá ra  csak az 
a tom ok  közötti  távolság változik.

Az első méréseket a mágnesezettség 
nyomásfüggésére N  agaok a és Honda  [7]
végezte 1898-ban. Céljuk az volt, hogy
m agnetos trikciós  méréseiket az

1 <)V _  ihr
V i) H  <)p

összefüggés a lap ján  ellenőrizzék. (D az anyag  sűrűsége; V a térfogat, a a telítési m ág
nesezettség). Vason és nikkelen m értek  kb. 2 5 0 bar  nyom áson , kis mágneses térben és 
m egállap íto tták ,  hogy vasban d o fá p < 0 ,  míg nikkelre d<j/dp> 0 , későbbi eredményeik 
szerint [8] f)a/í)p(N i)-^0 .  Ebért és K ussm an [9] szobahőmérsékleten, 2 kOe térben,
3 k b ar  nyomásig  mérték a  vas és nikkel relatív mágnesezettségváltozását. ' Szerintük

* =  — 6 • 10~7/b a r  vasra és — 2,8 -10 “7/bai* nikkelre. Galperin  [10] ú jabb
<t, ríp
mérései szerint vasra * v =  -  1,70- 10~7/bar ,  míg Kouve1[II] szerint ez a mennyi- 

o , dp
ség —2 ,7 8 -1 0  7/bar .  Stacey  [12] m érte a nikkel mágnesezettségváltozását és 1 kbar 
nyom ásra  -1-360- 10' 7/ba r ,  10 k b ar  ha tásá ra  50• IO~7/ba r  értéket kapott  (Az általa 
a lka lm azo tt  nyom ás  nem nevezhető h idroszta tikusnak , ugyanis az anyagm intát

F e -N i[fc c ]
S *  '>iP&Co[hex]

yNi-Ni Cfcc] 

0d-Gd[hex]

8. ábra. A kicserélődési integrál

1 1 0
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a  m ágnespofákka l szoríto tta  össze.) Gugan [13] mérte  a nikkel térfogategységre eső
1 f) 1̂ 1

m ágnesezettségének (M s) változását, és ^  r =  0 értéket kapot t ,  ami egyezik

K litzing  és Gielesseii [14] eredményével. A z egységnyi anyagmennyiségre vonatkozó  
m ágnesezettség  a ,  közvetlen kapcso la tban  van az a tom i m om e n tu m o k k a l ,  ugyanis

I fo s
dp

I
M.

d M ,  I W  
r)p ^  V <)p

I
M

t)M.
()p - x ,

1 f h .ahol x a kompresszibilitás [xNi =  - 5 , 5 -  IO~'/bar]. így ezekből a  nikkelre -
op

=  —5,5*10  ' /b a r  adódik .
K o m é i  és tá rsa inak  [ I I ]  mérései polikristályos nikkelre +1 ,31  • 10- í /b a r  érté

ket, egykris tá lyra  pedig -  I • 10“7/b a r  ér téket ad tak .  Az utóbbi ada t  egyezik a tér
fogati  m agnetos trikcióból szám olt értékkel.

Ezek a mérések szobahőm érsékle ten  tö r tén tek ,  ahol a méréstechnika viszonylag 
egyszerű. Ez a körü lm ény  erősen lecsökkenti az eredmények értékét, mivel ha  egy

a d o t t  hőmérsékleten mérjük 
a telítési mágnesezettség nyo
másfüggését.  az tö b b  effektus 
szuperpozícióját tükrözi. Ha 
feltesszük, hogy a telítési 
mágnesezettség hőmérséklet- 
fütmésc a következő a lakú :

Szerző ,
le

1 it". , , nur 1", "P
Ni

^-0
Nagaoka [7. 8] - o 0
Ebért [9] 6 -1 0 - ’ -2 .8 -1 0  :
Galperin [10] — 1,7-10 7
Kon ve! [11] • 2.78- 10 7 -I- 1,31 -10 :

egykristálv —1.0-10 " r
Stacey [I2J + 360-10-’

50-10 T
G ugan [13] (-5 ,5 -1  4 )-1 0 -’
Klitzing [14] ( 5.5 ( 1.2)-10 7

17,, f

mérsékleten), vagy T c nyomásfüggését tükrözi,  
következő kifejezés szolgáltatja:

i)ax
i)p

<7

I í)(Tn 
,)p

I 4-

T  f)(Tx 
rrs <)T 
3a T  I (>T,

y. T c ítp

és /  explicite nem függ a nyo
mástól, ak k o r  a , megfigyelt 
változása vagy rx„ (a telítési 
mágnesezettség 7 —0 K hő 
két mennyiség kapcsola tát a

I »T ,
T, i)p

ahol a a  lineáris hőtágulási együttható ,  y. a  kompresszibilitás.
A C urie-pont nyom ás ha tásá ra  bekövetkező változását Patrick  [15] több  anyagon 

is megmérte . Eredményeit a 9. áb ra  szemlélteti. Mérései azt m uta tták ,  hogy a vasban 
í)Tc/dp — 0 ± 0 , \  fok /bar .  Esztrin  [16] 1969-ben szintén nyomásfüggetlen Curie- 
p o n to t  mért. Ezek az  ad a to k  nem egyeznek a Bethe -S la te r  görbével, mert ha fel
tesszük, hogy a nyom ás az a to m o k  közötti távolságra  hat, a k k o r  a  vasban a téi- 
fogatcsökkcnés igen erős C urie -pon t csökkenéssel já rna .  Lehet, hogy ezt a változást 
az a to m o n  belüli kö lcsönhatások  egyenlítik ki. azaz a  </-héj átm érő je  csökken.
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P atrick  [15] nikkelre i)T Jdp  =  + 0 ,3 5  lok /kba r  
ér téket kapott .  Ez valószínű, mert ha a m ásod
rendű  fáz isátalakulásra a lkalm azzuk az Ehren- 
fest-egyenletet:

1 f)Tr _  3Aoc 
T c r)p ~  D ACm'

ahol Ax  a lineáris hőtágulás , AC,„ a fajhő ugrása 
a C u r ie - p o n tb a n é s z la < 0 ,  A C m -< 0, ak k o r  ebből 
következik, hogy d T J d p ^ Q .  Ha ez így van, 
a k k o r  a  legtöbb mérésből kapott ftcrjdp  -~0 arra  
m uta t ,  hogy f h j i i p  -  0. Patrick [15] által a 
gado lin ium ra  kapo t t  negatív f)Tc/ ( ) p ~  — \.2  
fok /bar  érték sem összeegyeztethető a  Bethe—
Slater görbével.

Az ötvözetek közül a Fe-Ni rendszert vizs
gálták  a  leggyakrabban. Közismert, hogy a  30%
Ni-t ta r ta lm azó  ö tvözeteknek szobahőm érsékle t 
környékén anom álisan  nagy pozitív térfogati 
magnetostrikció ja  van. ezért várha tó ,  hogy a 
mágnesezettség erősen csökken a nyom ás növe
lésével. Ezt Ebért és Kussman  [9], valamint Giigan 
[13] mérései igazolták, míg Patrick [15] és 
K aneka  [17] a Ciirie-pont nyom ás ha tásá ra  
bekövetkező erőteljes csökkenését á l lap í to tták  meg. A mágnesezettség erős változása 
nem m agyarázha tó  egyedül a C urie -pont változásával, <t„ értéke is meg kell, hogy 
változzon. K ondorszkij [18] alacsony hőmérsékleten végzett mérései igazolták a 
változását.

Kom-e! [ II]  szerint a rendezetlen, kb. 20% m angán t ta r ta lm azó  N i-M n ötvözet
ben nyom ás ha tásá ra  bekövetkező nagy mágnesezettségváltozást nem az atomi 
m o m e n tu m o k  nagyságának, hanem irányának  megváltozása okozza. Ez azzal m a 
gyarázható .  hogy az anyagban a Ni-Ni és N i-M n párkö lcsönhatások  ferromágne- 
sesek, a  M n -M n  kölcsönhatások  antiferromágnesesek. A rendezetlen ötvözetben 
a nagyszámú antiferromágneses M n-M n kölcsönhatás  a m om en tum ok  bizonyos 
rendeződését idézi elő. Rendezetlen ö tvözetben lehetnek olyan a tom ok ,  amelyek 
helyén a kicserélődési tér nagyon kicsi. A kis kicserélődési teret érző m om en tum ok  
iránya a  nyom ás ha tásá ra  egyre e rősödő  M n-M n antiferromágneses kölcsönhatás 
miatt könnyen megváltozhat.  Megfelelő hőkezeléssel rendezett Ni;)Mn ötvözet alakul 
ki. amelyben a M n-M n párok, tehát az antiferromágneses kö lcsönhatások száma 
erősen csökken, nagyobb lesz a telítési mágnesezettség és ez kevésbé függ a nyomástól.

A r itka földfémekben is érdekes a nyomás hatása. Itt a 4/-héj átmérője kb. 
10-szer kisebb, mint az a tom távolság,  nincs köztük átfedés és így nem lehetséges 

f - f  közvetlen kicserélődés. A mágneses tu la jdonságokat a mágneses törzseknek 
a vezetési e lek tronokon  keresztül bekövetkező indirekt kölcsönhatása  magyarázza. 
A változa tos  mágneses szerkezetű ritka földfémek mágneses fázisátalakulási hő 
mérséklete a rányos ennek az indirekt kö lcsönhatásnak  az erősségével. Elméleti 
modellek a kö lcsönhatás  erősségének az atomtávolságtól való függésére egészen jó

P, W^atm.

9. ábra. A Curie-pont 
nyomásfüggése [15]
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egyezést ad n ak .  G d-tó l Ho-ig a  kicserélődés erőssége az a tom távolság  és az  /-hé j  
á tm érő je  h á n y a d o sá n ak  függvényében m o n o to n  nő [19]. Igen érdekes, hogy egyes 
r i tka  fö ldfém ekben és ö tvözete ikben [20] az áta lakulási hőm érsékle t nyomásfüggése 
nem  lineáris; néhány  k b a r  nyom ásnál m a x im u m o t m uta t .  Ezt azzal magyarázzák, 
hogy  a  B rillouin-zónában az  állapotsűrűség  és a  zóna  alakja is változik a  nyom ás 
ha tásá ra  [21]. A mágnesezettseg nyom ás ha tá sá ra  bekövetkező változását Bloch és 
Pduthenet  [22] a vezetési e lek tronoknak  tula jdonít ják .

2. 2. M ágneses fázisá ta lakulások

Egy anyag  mágneses szerkezetét a  szabad energia minimumfeltétele határozza  
meg. M ágneses anyagok  szabad energiája  függ a hőmérsékle ttől,  a nyom ástól és 
a  m ágneses tértől.  H a  ezek a param éte rek  változnak, ak k o r  mágneses fázisátalakulás 
ú tján  az  anyagban  új, energetikailag  kedvezőbb  mágneses szerkezet a laku lha t  ki. 
A  m ágneses fáz isá ta lakulások  végbem ehetnek rendezett  és rendezetlen, vagy két 
kü lö n b ö z ő  rendezett  mágneses szerkezetű ál lapot között,  lehetnek első- vagy m ásod- 
rendűek .

A  m á sodrendű  fáz isá ta lakulások klasszikus példája a mágnesesen rendezetlen 
fázisból a  C ur ie -p o n tb an  k ia laku ló  rendezett  mágneses szerkezet.

M á so d re n d ű  rend-rend  á ta laku lá s  jö n  létre az A u 2M n internietallikus vegyiilet- 
ben. Helik'oidális an t iferrom ágneses szerkezetből H c &. lO k O e  mágneses térben

az  anyag  ferromágnesessé a lak ítha tó .  T öbben  
megm érték  ennek a kritikus térnek a nyomás- 
függcscl, és dH,./dp =  —0,68 O e/bar  ér téket 
kap tak  [23]. Ennek az értéknek  H c =  0 térre 
tö r ténő  extrapolálása a lapján  várha tó ,  hogy az 
Au.jMn külső tér nélkül, egyedül nyom ás h a tá 
sára is ferrom ágneses á l lapo tba  vihető át. Wayne  
és Sm ith  [24] m érték az A u 2M n p— T fázis- 
d iag ram já t ,  és beb izonyíto tták  ennek az á ta la 
kulásnak a létezését. Az á ta lakulás  m ásodren
dű, de véges szélességű nyom ásta rtom ányban  
megy végbe. Itt az eredetileg spirális mágneses 
szerkezet e lőbb ernyőszerűen összecsukódik 
( H vagy P hatására),  ha a teret vagy a nyom ást 
to v á b b  növeljük, ez az ernyő lassan összecsukó
dik a telített ferromágneses ál lapot bekövet
keztéig.

A  kicserélődési kölcsönhatás  távolságfüg
gése eredményezheti azt is, hogy mágneses 
fáz isá ta lakulások  elsőrendűek lesznek. Beán  és 
Rotlhell [25] m egm uta tta ,  hogy nagy kompresszi
bilitást! an yagokban ,  ahol d T f/d p  nagy, a m ág
neses rendezetlenség átalakulás lehet elsőrendű. 

H o g y  ad o t t  esetben az. á ta laku lás  milyen típusú, az a kicserélődési és a rugalm as 
energ ia  viszonyától, a  kompresszibilitástól (x) és a kicserélődési energia nyom ás
h a tá sá ra  bekövetkező  változásátó l (/?) függ. , .

H a  egy rendszer  kicserélődési energ iá jának  távolságfüggését molekuláris  tér

10. ábra. Az AiuMn vegyíilet 
mágneses fázisábrája [24]
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közelítésben

T c =  T 0 l +  P
v-K

a lakban  írjuk fel, m ajd  a  szabad  energia minimalizálása a lap ján  m eghatározzuk  
a té rfogat  és a  mágnesezettség egyensúlyi á l lapotait ,  ak k o r  ezek kifejezéseiben sze
repelni fog az

V -  l - N k x T 0ß 2

param éter .  H a  tj >  1, a k k o r  az á ta lakulás  elsőrendű, míg t] <  1 esetében az áta lakulás  
m áso d re n d ű  lesz [25]. N éhány  anyag ra  m érték  ezt a  pa ram éte r t  és jó  egyezést ta lál
ta k  az elmélettel [26].

Tr. T„ DTJdp
to k /k b a r X ß i A j. á ta la k u lá s . 

rendje

MnAs 313 -  16,0 4,5 12 1,82 F M - P M I
MnTc 310 2,3 2,3 -3 ,3 0,45 A F -P M  II
MnP 291 1.2 1.5 -2 ,7 0,014 F M -P M  11
CrTe 343 - 6 ,2 2,2 8 0,34 F M - P M  I I
M nAn2 305 0,68 1.3 1,4 0,004 A F -P M  II

Elsőrendű mágneses rend-rendezetlenség fázisátalakulás megy végbe a M nA s-ben. 
M enyük  és m unka tá rsa i  [27] megmérték az anyag p—-T—  H  diagramját.  A tm oszfé
rikus nyom áson  a l l .  áb ra  szemlélteti a  M nA s mágneses tu la jdonságait .  T x hőm ér
sékleten az anyag  e lsőrendű fázisátalakulással paramágnesessé válik, a  két ál lapot 
közö t t  van egy rejtélyes szakasz, Néel p o n tra  emlékeztető szuszceptibilitás m axim um -

II. ábra. A MnAs máenese7cttscgénck 12. ábra. A MnAs mágneses p —T
hőmérséklctfiiggésc atmoszferikus állapotábrája [27]

nyomáson [27]
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m ai és m á s  kristályszerkezettel. Az antiferrom ágneses rendet a neutrondiffrakciós 
v izsgá la tok  [28] k izárják, viszont m egállapítható ,  hogy a két szerkezetben más 
a M n - a to m o k  ál lapo ta ,  az alacsony spinű á l lapotból m agas spinűbe kerülnek át. 
T j hőm érsék le ten  a hexagonális  B8t szerkezet ugrásszerűen o r to rom bikus  B3I

szerkezetbe megy át, T 2-ben ez fo lyam a
tosan  visszaalakul a B8, szerkezetbe. Az 
anyag  mágneses p— T. á l lapo táb rá já t  m u
ta t ja  be a 12. áb ra  [27]. H a  a nyom ást 0-ról 
2 k b ar- ra  növeljük, az  anyagok  0 K ° k ö r 
nyékén param ágneses  B3! közbülső  szer
kezettel, majd 430 K.°-on átmegy a B8t 
param ágneses  szerkezetbe. 10 kbar  nyo
másnál,  0 K° hőmérsékleten az anyag  meta- 
mágneses, tehá t  mágneses térrel telíthető 
param ágneses  á l lapo tban  van, ez az á l lapot 
a hőmérsékle t növelésével spon tán  ferro- 
mágnesessé rendeződik, majd a B31 fázis 
C uric-pont ján  á t  a vizsgált ta r tom ányban  
B31 param ágneses  fázisban m arad . A m éta  
( I )  fázisban d H r/ d T > 0 ,  a méta (2) fá
zisban d H r/ d T - 0. H a ado t t  hőm érsékle
ten a nyom ást csökkentve indulunk el. azt 

tapasz ta l juk ,  hogy a B31 fázis stabil m arad  egészen kis nyom ásokig  és csak o tt  követ
kezik be az e lső rendű  para -ferrom ágneses áta lakulás .  A hőmérsékle t csökkenésével 
(100 K°) a param ágneses  fázis atm oszférikus nyom áson  is m egm arad. A szerzők [27] 
eredm énye ike t  a  sávmodell a lap ján  értelmezik.

M ágneses  rend-rend  á ta laku lások  is lehetnek e lsőrendűek, ennek szép példáját 
m u ta t ja  a  F e— R h ötvözet.  A tm oszférikus nyom áson  a közel ekvia tom os összetételű 
ö tvözet m ágneses tu la jdonságait  a 13. áb ra  szemlélteti. Szobahőm érséklet környékén

13. ábra. A Fe—Rh ötvözet mágnesezettsé- 
gének hőmérsékletfüggése atmoszférikus nyo

máson

J  r r

p /k b a r / — -

14. ábra. A F e« ,, Rh50,5 ötvözet mágneses p—T fázisábrája [34]
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az eddig antiferrom ágneses anyag  elsőrendű fázisátalakulással ferromágneses szer
kezetbe megy át, m a jd  T c hőm érsékle ten  param ágneses lesz. Ezeknek az á ta laku lá
soknak  a nyom ásfüggésé t többen  is m egm érték  [29— 34], N yom ás hatásá ra  a Curie-

po n t  csökken, az  antiferromágneses-ferromág- 
neses á ta laku lás  hőmérséklete (T*) nő.Kis nyo
m á so k o n  (/>-=-'25 kbar)

d T c
dp

-  1,0
fok 

k b a r  ’
<>Tk
dp

fok 
kbar ’

Ezekből az eredményekből megbecsülték a 
p— T  ál lapo táb rán  je lentkező hárm aspon tnak  
megfelelő nyom ást,  és ez kb. 50 kbar-nak  ad ó 
do tt .  N agyobb  nyom ások ra  kiterjesztve a mé
réseket, azt tapasz ta l ták  [32, 34], hogy a g ö r
bék  lineáritása megszűnik, és a hárm aspon t 
70 k b a r  felett van. Iridium beötvözésével a kri
tikus param éterek  csökkennek, a há rm aspon t  
a  szerzők [32, 33] által elérhető nyom ás és hő 
m érsék le t ta r tom ányba  esik és k im u ta tták  a 

há rm a sp o n t  létezését. Érdekes, hogy a mérések a r ra  u ta lnak, hogy a hárm aspon t 
felett az an t iferrom ágneses-param ágneses á ta lakulás  elsőrendű.

P, kbar

15. ábra. A t-e.„Rh)0lr, ötvözet mág
neses p T fázisábrája [32]

2. 3. Magrezonancia kísérletek

Igen hasznos in form ációkat  nyú jtha tnak  a nagy nyom áson  végzett magrezo
nancia kísérletek.

Gyengén param ágneses anyagokban  a K night-eltolódás (K) nyomásfüggése 
elméleti szem pontból igen fontos, mert közvetlen inform áció t ad  a fém elektronja i
nak  hullám függvényeirő l:  K ' ^ x pPr , ahol x;> a param ágneses szuszceptibilitás, 
míg PF jt//f-(0)j2 an n a k  a valószínűsége, hogy Fermi-energiával rendelkező elektron 
ta lá lha tó  a m ag helyén. 1958-ban Benedek és K ushida [35] m egm érték  a Li. Na, Rb, 
Cu. AI K night-e lto lódását szobahőm érsékleten , 10 kbar  nyomásig. Mivel igen kis 
f rekvenciaváltozásokat nagy pontossággal kellett mérni, a mérési követelmények 
igen szigorúak voltak. Eredményeiket és Bridgman kompresszibilitási ada ta it  fel
használva k iszám íto tták  K térfogatfüggését. M egállapíto tták , hogy K változása 
nem m agyarázha tó  csak a hőtágulás hatásával.  Az elmélet szerint P f változásában 
a  rácsrezgéseknek igen nagy szerepük van. A kísérleti eredmények ezt ragyogóan 
igazolták.

Ferrom ágneses  an y a g o k b an  a rendezett  d-elektron spinek a mágnesezettséggel 
a rányos nagy belső tere t hoznak  létre. Ez a belső tér részt vesz a m ag  helyén mérhető  
h iperfinom tér k ia lak í tásában ,  ezért a magrezonancia-frekvencia érzékeny a mágne- 
sezettség változásaira :

v(7 ) =  A M (  7’),

ahol az A csatolási á l la n d ó h o z  a legnagyobb já ru lékot a hiperfinom kölcsönhatás 
adja.

1960-ban Robert és  Winter  [36] vasban m érték  a  rezonancia-frekvencia nyom ás
függését és az eltért a fenti képletből vá rha tó  értéktől. Megmérték a rezonancia
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3 5 6 PARDAVINÉ HORVÁTH MÁRTA

frekvencia hőm érsékle tfüggését á l landó  nyom ások  mellett. Fallot ko ráb b a n  [37] 
mérte a  mágnesezettség hőmérsékletfüggését á l landó  nyom ások  mellett, és az össze
hasonlítás  azt m u la t ta ,  hogy

1 dv
ÖT

1 d M  
M  Í)T

Felm erü lt  az  a gyanú, hogy a  mágneses rezonancia-frekvencia mérése nem  ad  igaz 
in fo rm ác ió t  a mágnesezettség hőmérsékletfüggéséről.  Róbert  és Winter  [36] szerint 
az A  eg y ü t th a tó ra  hat a hőtágulás . H a  mérik v(p)-t, M ( p ) - t  és a d /nV /dp  kompresz- 
szibilitást, m eg k ap h a tó  A (F ) ,  a  csatolási á l landó  térfogatfüggése, amiből megismer
hető  d  In A /f)T  |r . A  méréseket elvégezték [38, 11, I0Í és azt ta lálták, hogy 
() In A / d T  |v y? 0, hanem

A =  /!„[! — 0,77 • 10~77’2].

A  kérdés az, hogy m iér t  függ az A  a  hőm érsék le ttő l?  Benedek  [38] elmélete sze
r in t  ilyen függés a k k o r  várha tó ,  h a  az e lek tronok  a d-sáv m agasabb  á l lapota iba  kerü l
nek. E k k o r  a d-sáv felső részében és a sáv alsó részében ta lá lha tó  e lek tronok  m ás-m ás 
já ru lé k o t  adnak  az  A - hoz. A  hőm érsékle tváltozásával ez az eloszlás változik, 
a F erm i sta tisz tika a lka lm azása  adja a  7 2 függést. Eszerint a (-/-elektronokat a  ferro- 
m ágneses an y a g b an  úgy lehetne elképzelni, hogy a sávban m eghatá rozo tt  á l lapo to 
k a t  fog la lnak  el. K éső b b  Kushida  [39] nikkelben is m egmérte a  rezonancia-frekven

cia nyomásösszefüggését, és ezt össze
vetve a mágnesezettség-mérésekkel. a 
nikkelben is a vashoz hason ló  sz ituá
ciót talált.

2. 4. Mágneses anizotrópia

Ferrom ágneses kris tá lyokban  a 
kicserélődési kö lcsönhatáson  kívül ha t  
még a mágneses an izo tróp ia  is, am inek 
következtében a m o m e n tu m o k  egyes 
kristálytani i rányoka t előnyben része
sítenek. Ez az an izo tróp ia  a spin-pálya- 
kristáiytér közti kölcsönhatás  m ia tt  jö n  
létre. A nyom ás a k ris tá ly térerősségére  
hat,  de sz immetriájára nem, ezért a 
k ristálytér erősségének nyomásfüggése 
az  an izo tróp ia  m echanizm usáról ad 
felvilágosítást. A z  an izo tróp ia  á l lan
d ó k  nyomásfüggésének mérésére csak 
elszórt kísérletek történtek .  így Kouvel 
[40] szobahőmérsékle ten  mért mágne- 
sezési görbék  nyomásfüggéséből h a tá 
roz ta  meg a  vas és Fe-Si ö tvözetek 
an izo tro p  á l landóa inak  nyomásfüggé-

, . , sét. Azt ta lálta,  hogv K { lí)KJ()p =
16. ábra. A Gd anizotrópia állandóinak i n ~ 6/lvir vasra és - 6  7-hómcrséklctfüggésc [41] = - 5 , 4 - 1 0  /b a r  vasra, es o , /

fj kb a r
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■ l O ^ / b a r  F e  —6% Si ötvözetre. Az elmélet szerint a  0 K ° hőmérsékletre norm ált  
anizotrópia á l landó  és a  redukált  mágnesezettség hőmérsékletfüggése közt a követan izo tróp ia  á l landó  és a  
kező összefüggés írha tó  fel

Kt(T)
* i ( 0 )

aA rl n =  10.
K. 105erS/c n

A kísérletek /7 =  10 helyett //% 4— 6 
értéke t  adnak .  Lehet, hogy az eltérés 
o k a  abban  rejlik, hogy az elméletet 
ál landó  térfogatra do lgozták  ki. a  m é
rések pedig á l landó nyom áson  tö r tén 
tek. H a  A', és a s a  nyom ás ha tásá ra  
bekövetkező térfogatváltozás m ia tt  
m egváltoznak, az m aga után  vonhatja  
n változását:

V -  y n <Jn -  (T , 1
K. <7n

1 Í)K, 
Ky <)p 10

r ) n

17. ábra. A Gd anizotrópia állandóinak 
nyomásfüggése [4IJ

H a ezt a változási figyelembe vesszük, 
vasra n 8.2. a Fc-Si ö tvözetre n ±: 9.8 
ér téket kapunk ,  tehát az elmélet és a 
kísérlet közti eltérés, bár kisebb m ér
tékben, de m egm arad.  O kát valószínű
leg más fo lyam atokban  kell keresni.

Toyama  és m unka társa i  [41] 77 K hőmérsékleten, ingás m agnetom éteren köz
vetlenül mérték a G d  an izo tróp ia  á l landó inak  nyomásfüggését. Az an izotrópia 
á l landók  nyomásfüggése meglepően hasonló  a hö mérsékletfüggés görbéjéhez. Ez 
a r ra  utal. hogy az an izo tróp iá t  befolyásoló tényezők valamelyike tehá t  a rácsállandó, 
a spon tán  mágnesezettség vagy az  elektronszerkezet nyomás, illetve hőm érsékle t
változás ha tásá ra  egyformán reagál. A rácsállandók nyom ás és hőmérsékletfüggése 
túl kicsi és előjelben sem egyeznek; a  mágnesezettség növekvő hőmérséklettel,

illetve nyom ással egyaránt csökken, de <T' , Lehetséges, hogy az  an izotrópia()p <),-
ál landók  változását az e lek tronál lapo tokban  bekövetkező változások okozzák.

Befejező megjegyzések

E  néhány k iragadott példa csak az u tóbbi években erőteljes fejlődésnek indult 
k u ta tások  illusztrálására és nem áttekintésére szolgál. A  mágnesség ku ta tásában  
kü lönösen  nagy szükség van arra ,  hogy szisztematikus kísérletek soroza tá t  végezzük 
el, lehetőleg olyan egyszerű anyagokon, amelyek tu la jdonságait  a laposan és rész-
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letesen meg lehet ál lapítani.  Ezeknek az egyszerű anyagoknak  a kővetkező tulaj
do n sá g o k k a l  kell rendelkezniök:

a)  nagy kompresszibilitás,  hogy az elérhető  nyom ásta r tom ányban  a rácsállandö- 
változást széles in te rvallum ban lehessen vizsgálni;

b)  lehetőleg szigetelők legyenek, hogy a vezetési e lek tronok hatását ne kelljen 
figyelembe venni;

c )  mágneses fáz isá ta lakulásuk  a szobahőm érsékle t közelében legyen, hogy 
kritikus tu la jdonságaika t  részletesen v izsgálhassuk;

tli  a ben n ü k  u ra lk o d ó  kicserélődési m echanizm us egyszerű típusú legyen, 
lehetőleg csak a legközelebbi szomszédok kölcsönhatásá t kelljen figyelembe venni;

e)  m agrezonancia-képesek  legyenek, hogy az e lek tronok  lokalizált m om entum ai 
által keltett h iperf inom  tér vizsgálata lehetséges legyen.

Ilyen anyago t elég nehéz találni. A r itka földfémekben az indirekt kicserélődési 
kö lcsönhatás  viszonylag egyszerű form ája  az u ra lkodó ,  viszont ez tö b b  szomszédos 
a to m ra  terjed ki. N éh á n y  egyszerű an tiferrom ágneses  anyag. pl. a MnF.> sokat- 
igérőnek látszik, de a bennük  fellépő . .szuperkicserélődés" elméletileg még nem egé
szen tisztázott .  F errom ágneses szigetelők, mint pl. a G d  halogenidjei. vagy néhány 
r itkafö ld-oxid  figyelmet érdemel, m ert ezek valószínűleg klasszikus Heisenberg- 
t ipusú  f t r rom ágnesek .

K öszöne té t  szeretnék m ondan i Pál l.cnárdnak. az M T A  levelező tagjának 
a kézirat göndos  átnézéséért és a végleges szöveg k ia lak ításához nyújto tt  értékes 
tanácsaiér t .
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Magyar Kémiai Folyóirat
M e g in d í to t ta  T h a n  K áro ly  1895-ben

7 8 .  é v f o l y a m ,  1 9 7 2 .  s z e p t e m b e r

A binukleáris [Fe2(OII)2(HsOX|‘ -ion mágneses tulajdonságairól
L Á Z Á R  K Á R O L Y ,*  P A R I)  AVI N É  H O R V Á T H  M ÁRTA  és V É R T E S  A T T IL A *

A vas(IÍI)sók hidrolízisével foglalkozó nagy
szám ú publikáció többségében a polinukleáris 
hidrolízisterm ékekről, így a binukleáris „d im errő r1 
is szó esik1-17. A „dim er” kétféle szerkezettel kép
zelhető el:

[ ( I I aO )ftF e  O - F e ( H . 50) j j |14, il le tv e  
II 
O

|(H ,0)4F e^  )Fe(ir=0 ),l^
O
H

Á ltalában az utóbbit ta r tják  valószínűnek1 ~s, 
Ropars és m unkatársai szerint mindkét szerkezet 
előfordul'1.

Számos dolgozat foglalkozik a dim er mágneses 
tu lajdonságaival1 ,< í8 . M itlay és Sthvond 1955- 
ben diarnáguesesnek tételezte fel1, más szerzők 
m ár inkább param ágnesesnek ta r tjá k 2- fl. A d i
mer m olekula mágneses m om entum át Mát hé és 
ttakk-M átlic  szám íto tta  Mttlay  és Srltvood m é r é 
sei a lapján3. A szám ítást bonyolítja , bogy az o lda t
ban , melynek szuszeept ihilitását m érjük, többféle 
hidrolízisterm ék ta lá lh a tó 1- 2 n-7> !> ,:1. Mnthé és

liakk- Mat he a különböző pH-értékeknél mért 
szuszeept ibilitásértékeket használta fel szám ítá
sában.

Jelen dolgozatban különböző hőmérsékleteken 
elvégzett mérések alapján szám ítjuk a dimer ion 
mágneses m om entum át.

Ha feltételezzük, hogy
rendszerünkben a vizsgált hőmérsékleti ta r to 

m ányban érvényes a Curie-törvény (az 1. ábra 
egyenese keresztül megy az origón, (~) 0°),

az egyes komponensek szuszeoptihilitása össze
adható (W iedemann-szabály),

a mononukleáris hidrolízistermekek szuszeepti- 
bilitásu az elméleti 5,92 HM-rtak megfelelő ér
ték2- "• 7,

a fagyasztás m in befolyásolja jelentősen a 
mágneses momentum érlékét, 
akkor a «linier szus/ceptibilitására összefüggést 
kaphatunk .

A m ért szus/.eeptibilit ásértékek a monomer 
hidrolízisterinékek és a dimer szuszeeptibilitásá- 
ból levődnek össze:

7. t
Cm
T ( i )

* B u d a p e s t. E ö tv ö s  L o rónd  T u d o m á n y e g y e te m  F izi- 
k a i-K é m ia i és litid io lóg ta i T a n sz ék e .

1 TV. M u la y  a n d  V. IF. Seln o o d :  .1. A m er. C hem ., 
S o e ., 77. 2693. 1955.

2 ./. M n ih r , E. I tn k k -M n th ó : R év . R o u m . C ilim .. I I .  
22!». I960.

•' f i .  Scltugar, ('. U a llin g . li. It. .fon t's  mill ti- It. (ti a y :  
.1. A m er. C.liem. S o r ., 89. 3712. 1967.

*11. II'd ú l t :  Inorg:. (Illem .. It. Ir>27. 1969.
* II . iV. Po  a n d  /V. S u tin :  In o rg . C liem ., 10. 420. 1971. 
ß C. Kojhíis , M . Iinupro. W. M om entcan  c t IK J,exn:

J .  C him . P h y s . P lry s ico -ch im . B ioi.. 65. 816. 1968.
7 S . B ro e rsm a : J . C hem . P h y s .. 26. 1405. 1957.
RL . N . M u la y  an d  M . C. N a y lo r:  A dvances  in the  

C h em is try  o f  th e  C o o rd in a tio n  ( .o m p o m id ? . P ro e . 61 h 
ICCC, N ew  Y o rk , 1961. 520. o.

9 B . 0 .  A .  H ('d u rü m : A rk iv  Kein«. 6. 1. 1954.
10 H. M . M ilb n rn  an d  IF. C. I 'o tbnrgh :  J .  A m er. C hein . 

S oc., 77. 1352. 1955.
"  W . S tu m m  a n d  ./. ./ . M organ . A iner. W a te r  W orks 

A ssoc., 54. 971. 1962.
** P . Sch ind ler. IF. M ichae lis . IF. F eilftncrh t:  l le lv .  

C him . A cta , 46 . 444. 1963.
n  B . B char  a n d  G. S te in :  U r. J. C hcm .. 7. 827. 1969. 
M H. M . M ilb n rn :  J .  A m er. C hem . Soe.. 79. 537. 195*. 
u O. K. Z vjag incev  i S z . It. L ja h m n n o r:  As. iNycorg. 

H im ., 13. 123«. 1968. r .
,fl M . K o m o r , A . Férte*. IM ssi an d  7. H u ff:  A cta 

C him . A cad . Sei. H u n g ., 66. 285. 197«.
17 A . Vértes. M . K o m o t. I. D ézsi, K . Burger. M . Saha  

an d  P. G elencsér: P ro c . 3 rd  S y m p . C oord . C liem .. D eb recen , 
1970. A k ad ém ia i K iad ó , B u d a p e s t .  19 /0 . 177. n.

ahol y |. a r mólnyi vasal és m mólnyi monomert 
tartalm azó oldat T  hőmérsékleten mért szuszcep- 
tibilitása, (/,„ és ( ’,1 a monomer, illetve a dimer 
(airie-állandója. értéke ism ert: 4,345. (Az, hogy

. . .  «* — tn , , ia dim er mólok mennyiségét a ertekkel vesz-
2

sziik figyelembe, a kettőnél löbb vasatom ot ta r 
talmazó hidrolízistermékek figyelmen kívül ha
gyását jelenti.)

\  mérési körülmények

0,6 és 0 ,9  m ól/dm * k o n ce n trá c ió jú  v a s ( I l l ) -p e rk lo rá t -  
o ld a to t k é s z í te t tü n k  fé tn v as  p e rk ló rsa v a s  o ld á sá v a l, h id ro 
gén* p ero x id o s  o x id á lá ssa l. m a jd  a h id ro g é n -p e ro x id  és a per- 
k ló rsav fc les leg  e l tá v o lítá s á v a l. A pH  é r té k é i 1,4 f 0 .1-re 
á l l í to t tu k  be n á tr iu m -h id ro g é n  k arboná t, ad a g o lásáv a l. A 
gzuszcept ib ilitás t. F o n c r- típ u su  v ib rác ió s  m a g n e to m é terben  
h a tá ro z to k  m eg .1.3 • 10 8 e. m . u. p o n to sság g a l 10 kO e 
m ágneses té rb e n . Ä m ért o ld a tm e n n y iség ek  kh . 0,1 g ram m o 
sak  v o lta k . A m éréseket 80 260 K kö zö tt vég ez tü k . Az
e red m én y ek e t az I. á b ra  tü n teH  fel.

A7. e lő b b ih ez  hason ló  m ódon  k é s z íte tt 1,0 m ólos 1,6 
p H - jú  o ld a t és a b b a n  kü lönböző  id e jű  á llá s  u tá n  k e le tkezett, 
c sap ad é k o k  M ö ssb au e r-sp e k tru m á t is fe lv e ttü k  a fo lyékony 
n itro g én  hő m é rsé k le té n  (2 . áb ra).
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1,6
■l’o V  

1.2-

• 1.0
n,8-
Oß
Of.

100 HO 160 ?20 T, K 

1 . áb ra
A 4,765 • 1 0 _A m ó l v a sa t ta r ta lm a z ó  m in ta  sziiHzeept ib ilitá -  
s á n a k  rec ip ro k a  a h ő m é rsé k le t fü g g v én y éb e n . (A z «‘gyes 
m érési p o n to k  az  o ldósze r és a tö b b i ion d iam ág n escs  j á r u 
lé k áv a l m á r k o rrig á lt é r té k e k .)  A 170 K -nél ta lá lh a tó  tö ré s  
v a lós/,ín íílcg  azzal k ap c so la to s , hogy a m eleg ítés so rán  en- 
te k tik u m  v ag y  k r is tá ly  h idrá t, szeg reg á tim io k  k ele tkeznek

C a. 3,772 - m
C,„ 4,765 - m

3. áb ra
A (2) eg y en le t C,]/Cw in éri ék p á rja i

ism eretiben m eghatározhatjuk. Különböző szer
zők az alábbi értékekei szám ították /e lé r te k é re
25 °í4-on:

I. tá b láza t

Mnris/rr ÍN „  HP Szrr/.fl

Prot on mágneses rezonancia 1.00 «
I 'o tenciometr ia 1.22 1 0,1 9
S pektro l’o to m clr ia 1,9 i 0.6 14

P o tcnc io melr ia 4,1 15
M ág n cses szíj szee p ti  bi li t ás 7.3 1 0.8 1
P ro ton  mágneses  rezonancia 10 7
M össbauer-sprk  t roszkópia 13,5 ! 5 Ifi
M ágneses szns7.cr.pl ib ilitás 32 a

S prk  l ro fo tom etria 75 I 10 1»
M ágneses szuszeep lib ilitá s 75 + 1 0 8

felel meg.
/*rft 2,81

2 . á b ra
1,0 mólos 1,6 p l t - j ú  vas (l  I l ) - p c rk lo rá t -o lda l  Móssbaner-  
s p e k t r u m a i .  a) T i sz ta  o ld a t .  b) az  o lda t  t i s z tá j a  c sap adék -  
k iv á lá s k o r .  r )  22 n ap o s  o ld a tb a n  a k iv á lt  c s ap ad é k ,  d)  110 
napos  o ld a tb a n  a k iv á l t  c s a p a d é k ,  c) 3H0 n ap os  o ld a lb a n  a 

k ivá l t  c sapadék

A z  e r e d m é n y e k  é s  é r t é k e l é s ü k

Az (1) egyenlet a mérési eredmények behelyet
tesítése u tán a

( 2 )

(22 V, -on)

m  C  on) 
(20 °C-nn)

A Komor és m unkatársai dolgozatából szá
m ítható K , . 13.5 1 5 • 10 :i értékkel számolva 
CJCm értéke 1,42-nak adódik. Ez ----- 6 ,17-nek 

A dim er mágneses moment urnát a 
C’,11'2 összefüggésből m eghatározva 

7,03 1 0,1 BM-t kapunk eredményül. Lz egy vas
atom ra nézve 3.05 páratlan  elektronnak felel meg. 
Meg kell azonban jegyezni, hogy a vasatomok kö
zötti antiferromágneses csatolás ezt az eredményt 
kissé to rz ítha tja , és ez a körülmény további, m int
egy ! 0,5 páratlan elektronnak megfelelő bizoriy- 
Ialanságot jelenthet.

A táblázat legkisebb és legnagyobb K 22 é lte 
kével (1,00 10 \  illetve 85 * 10 '■’) elvégezve a
szám ítást, a mágneses momentum értéke 5,0, il- 
let ve. 7,3 BM-nak adódik.

Megjegyezzük, hogy a végeredmény kiszámí
tásához használható a 25 °C-on m eghatározott 
K 23 érték, annak ellenére, hogy a méréseket fa
gyasztott o ldalban, 80 és 200 K között végeztük, 
m ert a dim er molekula igen lassan bom lik17, tehát 
a fagyasztás viszonylag rövid ideje alatt az oldat 
koncentrációviszonyai nem változtak jelentősen.

'Eredményünk különbözik Máihó és línhk-

alakban írható. A (2) egyenletnek megfelelő gör
bét a 3. ábra m uta tja  be.

A. mágneses mom entum értékének m eghatáro
zásához ismernünk kell az oldatban levő monomer 
mennyiségét is. Ezt a dim er hidrolízisállandójáuak

Mát hé rr. - 6.2 BM értékétől.
A Mössbauer-mérések alapján megállapítható, 

hogy a hosszú ideig állt oldatban keletkezett csa
padékban a belső mágneses tér érléke 480 kOe. 
A \as(TII)ion esetében a mágneses felhasadásért 
döntően a Fei mi-féle kontakt kölesíinhatás felelős:

| ( P e s( O I I ) s) ^ | | H »
| IV ► \* (3) I I ,  K v

* i
o( 0)|
»J

(4)

1 2 2



W agjrM r K é m ia i  F o l y ó i r a t  7 8 .  é v f .  1 9 7 2 .  <». m .  L á z á r  K .  é* i im r ik u lá n m l i  A * |F e , ( 0 H ) j ( H , 0 ) , ] *  > - fo n  m n g n t  «p* f tiln jd o n x á R a iró l 4 4 9

azaz a mágneses té r  nagysága az ellentéteit spinű 
s-elektronok sűrűségének különbségével arányos.

A (/-elektronok polarizáló hatása az oka annak, 
hogy az egyes héjak «-elektronjainak spinjei nem 
kom penzálják egym ást teljesen. Ha több p á ra t
lan »/-elektron van a rendszerben a spin értéke 
nagy — nagy a Í7C mágneses té r  értéke is, inig ke
vesebb p ára tlan  (/-elektron esetén H„ értéke is 
kisebb. (H a a mágneses té r nagyságának egy-egy 
pára tlan  (/-elektron álta l létrehozott növekedé
sét — am ely közelítőleg 125 kOe lfl — összehason
lítju k  a m ért 480 kOe-del, valam int figyelembe 
vesszük, hogy ennek kb. 10% -a a pályam om en
tum tó l szárm azik, m egállapítható, hogy az egy 
vasatom ra a M össbauer-mérések alapján  szám ít
ható  p ára tlan  d elektronok száma közel esik a 
szuszceptihilitásból szám íto tt értékhez.

Meg kell jegyezni, hogy a hosszabb állás u tán  
kiváló csapadék nem dim er, hanern polimer, teh á t 
a fenti kétféle módszerrel kap o tt közel azonos 
eredm ény arra u tal, hogy a dim erben és a polim er
ben a vasatom ok elektronszerkezete közel azonos.

,a H . E . W alson  a n d  .4. J .  F re e m a n : P h y s .  R e v . ,  Í2.3. 
2027. 1961.

összefoglalás

V as(Ill)-peik lorát-o ldatok hidrolízise során ke
letkező polimerizációs term ékek mágneses szusz- 
ceptib ilitását és M össbauer-effektusát vizsgálva 
azt ta lá ltuk , hogy azokban az egy vasatom ra ju tó  
kom penzálatlan spinű 3(/-elektronok száma körül
belül három.

The magnetic, properties of the binucleur 
[Fe(0Il)2(H20 )a]4' ion. K . házár, M. Pardavi-Hor- 
vnlh and A. Vértes

The polymeric products of the hydrolysis of 
irou (III) perchlorate have been studied by mag
netic susceptibility measurem ents and Mössbauer 
spectrom etry. It is shown th a t about three 3d 
electrons with uncom pensated spin are present 
per one iron atom .

H u d ap es t ,  M agyar  T u d o m á n y o s  A k a d é m ia  K ö zp o n t i  
F iz ika i  K u t a t ó  In té ze te .

É r k e z ő i t :  1171. X t l .  15.
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FÉMKOHÁSZAT
Rovatvezető: L O M N I C Z Y  D E Z S Ő

Timföldhidrátok vizsgálata magtnágneses rezonancia módszerrel
S F, R F  0  Z Ö G W 8 Z T A V MTA Központi Fizikai K utató Intézet — V Á R I !  K fl V I  ( I Y  0 7 . 6  Fémipari Kutató Intézet — 

Í O K P A  H Í I . M Í S  MTA Központi Fizikai K utató Intézet
DK: 0(19.712 : 548.5 : 621.317.4

N  t'.hány a lum ini.innhitlroxid .-polikrÍ8 lá ly  AJ MTI 
sp ek tru m á t viza tjö llttk  pro ton  nitigokott 172. . .273  
° K  ta r tom ányban . A z  nbszot pr.ióft jr l m ásod ik  tno- 
irtnn lnvtánnk vizttqáhtla inform ációt, ad  a hidrogén- 
tdom ok hrhfz’ trít: a krittt.áh/rtirshtm. A í fít/állfiphot- 
lu k .  hot]// az a jk a i alti.mininmh.idroxtd.olc- kris tá ly  
fizrrkczrlchrn. a protonok c llifíb/czkfdwc különbözik, 
ti, K roon  c/i filcm scr  á lta l mwjhtttározolt. ideá lis  krt.i- 
láh/Kzerkcz-ttol.

Az alum ínium hidroxrdok kristályszerkezetének 
fő jellem/,ői röntgend iffrakciós elemzések alapján 
ism ertek. A hidrogén-atomok helyzetét azonban 
infravörös spekt roszkópiai, neut rondiffrakoiós, mag 
mágneses rezonancia (továbbiakban MMR) m ód
szerekkel lehel megállapítani. Minthogy a  timföld- 
gyártásban  az alum ínium hidroxid pontos szerke
zetének ismerelo a lap ján  a  kikeverési folyamatot, 
optim alizálni, az előállított tim föld minőségét ja 
v ítani lehetne, az ilyen irányú vizsgálatok ipari 
szem pontból jelentősek.

Az alum ínium hidroxid, illetve kis hőmérsékle
ten előállított bomlástermékeinek MMR spek tru 
m át vizsgáltuk meg. A hidrogén-magokon m ért 
spektrum ok kiértékelésekor információt nyertünk 
a  H „0 és 1!—OH szerkezetekre vonatkozóan.

Az HIM I! mérési módszer 
M  S tíl jelalak

Az MMR spektrum  a  rezonáns mag környezeté
ben elhelyezkedő mágneses m om entum mal rendel
kező szomszédok (jelen esetben Ml-magok) el
helyezkedésétől függ. A H.,0 és 11—O il rendsze
rekre jellemző, hogy az Hl-m agok párokban ren
deződnek, a  páron belüli H —H távolság jóval ki
sebb, mint a párok közötti. Az ilyen ún. „két- 
spinrendszerek” esetén az MMR spektrum  alapját 
főleg a két szomszédos *H elhelyezkedése, azok 
egym ástól való távolsága, határozza meg, és a  tá 
volabbi ’1 [-magok járuléka csak kis korrekciót ad. 
A szomszéd h atására  a rezonáns atom m ag az alkal
m azott külső mágneses téren kívül

/ / / „ j . /i • r " •1 • r~ 3 (cos2 0 —1)

nagyságú teret, érez, ahol /t a  szomszéd atom m ag 
mágneses m om entum a, r a  szomszédok közötti tá 
volság és 0  k é t atom m agot összekötő vektor és 
a  külső mágneses té r  álta l bezárt szög.

A + ,  illetve -— előjel, amely a  spektrum  két vo
nalra való felhasadását okozza, a  szomszédos a tom 
mag mágneses m om entum ának a  külső mágneses 
té r  irányához v iszonyíto tt párhuzam os, illetve an- 
tiparallel beállását jelzi. Porm in ták  esetén az ösz-

szes lehetséges szögre átlagolni kell, rá az átlagolás 
az 1. ábrán láthat ó jelalakhoz vezet. Mivel a lokális 
té r  kifejezésében r~3 faktor szerepel, a  párok közöt
ti távolság különböző volta a 1120  és I I—O H  rend
szerre jellemző spektrum  lényeges különbségéhez 
vezet. Az 1. ábrán  lá tható  egy — csak kristályvizet 
tartalm azó —  kristályban levő Jll-m agon m ért 
MMR jel alakja, amelyet, kis hőmérsékleten votlek 
fel, hogy a  kristályvíz-m olekulák termikus mozgá
sainak zavaró hatásá t kiküszöböljék. A továbbiak
ban a 'll-inagok  MM IIspek trum át I’MR spektrum 
nak nevezzük (proton mágneses rezonancia). N a
gyobb hőmérsékleten a  vízmolekulák term ikusán 
ak tivá lt mozgást végeznek. E kkor a rezonáns atom 
mag a  fluktuáló lokális té r  á tlagát érzi, amely 
kisebb, mint annak pillanatnyi értéke. íg y  az 
MMR szélessége és második m om entum a a  morgás- 
típusra  jellemző m értékben csökken.

Abban az esetben, ha az anyagm intában csak 
hidroxilcsoportok vannak, a  spektrum  alakja, szé
lessége és második m om entum a az OH-csoportok 
el helyezkedésétől fü gg.

H a a  vizsgált anyagm intákban H 20 -  és OH- 
csoportok is jelen vannak, úgy az MMR spektrum  
a  k é t komponens epektrumábé>l képezhető.

ahol a  W t  a  JLO -ban levő magok előfordulása.
A rczonanciajcl paraméterei

Az MMR spektrum  alak já t közvetlenül csak né
hány speciális esetben szám íthatjuk , azért a  spekt- 
t,rumot olyan param éterekkel jellemezzük, am e

flHI

a r m ti
1. ábra. T e r m ik u s  m ozgást nein vórjzft kris tá lyv íz  

M M  If spek trum a
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lyek elméletileg is, kísérletileg is m eghatározha
tók.

a )  Az / ( / / )  alakfüggvénnyel le írt rezonanciajel 
M-edik m om entum a

J  f ( U ) (H ~  <//> )" d ll

M n - ------------------- --------------------f gauss]1,

j  f ( I I )  d l l

ahol <11) a  mágneses té r  v árh a tó  értéke.
A p ára tlan  m om entum ok eltűnnek, mivel f i i  

páros függvény, és a  leggyakrabban a 7, »1 = 2  é rték 
hez tartozó  második m om entum  használatos.

b) A rozonanciajel könnyebben kiértékelhető, do 
kevesebb inform ációt ta rta lm azó  param étere a jel- 
szélesseg. Az irodalom ban többfele definíciója te r
jed t el:

I I  félértékszélcsség, a  rezonanciajel gauss egy
ségekben m ért szélessége az

/ ( / / ) - y / (  <H) )

in tenzitásnál.
d ll  a  kísérletileg m eghatározo tt első derivált 

m axim ális és minimális ért ékéhez tartozó  térerős
ség-különbség.

A H 2 '!• az átlagos vonalszélesség, azaz a  m á
sodik m om entum  négyzetgyöke.

A z  irodalmi adatok, áttekintése
fíibbsilben és böhmilhan levő hidrogén-magok 

helyzetének a  m eghatározásával Kraon és tílemsar 
foglalkozott. PM R  spektrum  jel második momen
tu m án ak  megméréséből, a  m ért ért ékek és a  fe lté te 
leze tt szerkezetből szám íto tt értékek összcliasonlí- 
tá s á 'u tá n , valam in t a  röntgenvizsgálatok alapján 
fontos következtot.esőket vontak  lo az ahim ínium- 
hidroxid szerkezetére vonatkozóan [ÍJ], |4 |.

A gibbsit-ráosban az alum ínium -atom ok két oxi 
gén-atom réteg között helyezkednek el úgy, hogy az 
oxigén-atom ok az alum ínium -atom okat oktaéderen 
szim etriában veszik körül. A rétegek Alí-BA-AB- 
BA . . . sorrendben következnek egymás u tán . 
E gy  lehetséges modell az 5a ábrán lá tható . Azonos 
rétegben levő oxigén atom ok a  síkot egyenlő oldalú 
három szögekből álló hálóval fedik lo. Ivet, szem ben
álló réteg  között a  kapcsolatot a  hidrogén-atomok 
lé tesítik  úgy, hogy egy három szögoldalnyira felet

tü k  levő oxigén-atom felé irányulnak. Az (5a) ábrán 
font az egy nyíllal jelölt helyen az 0 —H- kötés 
felfelé irányul, a  k é t nyílnál pedig lefelé. Az 
O— H -atom ok távolsága 0,00 Á.

Sajnos a  cikkből nem derül ki, hogy a m ért hid- 
rargillit természetes vagy mesterséges volt-o.

A böhm it rácsszerkezetében (5b ábra) az O—H- 
kötések cikcakkra láncot alkotnak a két oxigén 
réteg  között. PM R  mérésekből azonban nem dön t
hető el, hogy az egymás u tán  következő láncban 
az O—H -kötések párhuzamosak-e, vagy antiparal- 
lel állásúak. Ilolm, a  PM R mérések kiértékelésénél 
a  rácsrezgések hatásá t is figyelembe vette, és szá
m ításaiból valószínűnek látszik, hogy a böhmit,l>en 
az O—H -kötések antiparallel állásúak. Az O—H- 
kötcsekhon az atom ok távolsaga 0,98 Á.

Kroon [3] és Ilolm  f i]  mén •si eredm ényeit az 1. 
tábláailhan találhatjuk  meg. Kroon közölte az á l
tala m ért böhmit l’MR je lalak ját is, ez összehason- 
lítás céljából a  2. ábrán látható.

2. ábra. fUihinit. AT Mii sprkirnvw !/7 i 
Atnihihinós amplitwln " G

ingnn [3]

Husinij és Leri/ neutron diffrakciós módszerrel 
vizsgálta a  diaszpor szerkezetét. M eghatározták az 
oxigén- és hiiIr<igén-atomok helyzetét, és megálla- 
jiíto tták  a  hidrogén-kötések létezését. Az O—-H- 
távolságra 0,!)9 A értéko kap tak  f8].

Mérési eredmények és értékelésük

Mérési eredmények
1. Mérési módszer

Az alum iniumhidroxidok PM R méréseit a  [0]- 
ben leírt szélesjel ti MMR spektrom éteren végeztük 
el. A spektrum okat 4500 (I erősségű mágneses té r 
ben ve ttük  fel, a  modulációs té r  0,5 O am plitúdójú, 
280 H z frekvenciájú volt.

1. táblázat

Anyag novo Képlet
Keskeny jol- 

p/.élcpstSao
#5//,, Gauss

Nagy jel 
hzóIor8c£« 

ólt,, Gaues
Számolt. Af2, 

Gauss2
Mért M„ 

Gauss3
Abszorbeált

víz,
mol.%

Cíibbnit ............ ai2o3.
2,01 H ,0 2 14,3 20 26,6+1,2 0,8

Tlnynrit ............ AljO,.
3,18 H ,0 2,6 11,7 — 18,8 h 1,0 8

Ilöhm it,............ .. AtjO,.
1,08 11,0 2,8 10,5 19,0 1S,2;1 1,0 8
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2. táblázat-

V íz- f  24 "C — 3 0  °C — s o  ° c —8 0  °(1 —  100  "O

s o r 
s z á m a

lifim órsóU - 
lo to , °C

v e s z te 
s é g . % G a u s s

H ,
G a u s s

M , ,
G a u s s

f>H,
G a u s s

M „
G a u s s

fiH ,
(»HI1R.S

a ; , ,
< «JIUKH

M I ,
G a u s s

,1 / , ,
G a u s s

SÍ I ,
< *H ÜSS

1 . 1 1 0 — 15,2  
+  0 ,5

11 ,0
+ 0 , 5

15,1
+  0,6

— — — - — 17,5 
+  0 ,5

2. 2 1 5 9 ,7 15 ,9  
+  0 ,7

11,4
+  0 ,5

— — — — 15,7 
+  0 ,5

— 15,1
+  0 ,7

3. 2 G0 2 0 ,5 10,4 
+  1,0

7,4 
+  0 ,ti

10 ,9  
+  1,0

— 1 1,7
+  1,0

— — — 11,9
± 1.0

4. 365 2 8 ,7 l l . f i
± 0 , 4

— 7,8 
+  0 ,3

— — - - — — - - 12,8
± 0,6

5. 5 2 0 3 4 ,2

6.

7.

82 5

1000

3 5 ,0

35 ,6
5 . m in  
NMR

á tó l  ltP7
cl a  H -

rlvo  n e r r  
fin g o k o n

volt.

8 . 120 0

2. Anyagm inta
A z ajkai eredetű  alum ínium hidroxid 40—fiO fim  

szcm csefrakcióján 1I0°C  hőm érsékleten végzett 
szárítás illán , illetve kükinböző hőméi-Nékletű izzí-
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3 . á b ra . A z  1 .,  2 .,  3. és  4 . j e l ű  a n y a g m in ta  M M R  
s p e k t r u m a  m a g o n , szo b a h ő m érsék le ten

fással előállíto tt bomlásterméken végeztük el 
a  I’M R méréseket. Az anyagm inták jelölése a 2. 
táblázatban lá tható .

3. Mérések szobahőmérsékleten
PM R jelet csak az 1—4. anyagm intákon talál

tunk , az 5— 8. jelfieken nem. A jelek a  3. ábrán 
láthatók . A jelek egy szélesebb és egy keskeny 
jelből tevődnek össze. A keskeny jel szélességét 
a  modulációs am plitúdó határozza meg.

A csúcstól—csúcsig m ért jelszélesség és a  máso
dik m om entum -értékek a  2. táblázatban találha
tók meg. A keskeny jelnek a  nagysága 1-től 4-ig nő.

4. Mérések kis hőmérsékleten
Az 1— 4. számú anyagm inta PM R jeleit szoba

hőmérséklet. és — 100 °C között több hőmérsékle
ten felvettük. -—100°C-on a keskeny jel e ltűn t és 
— 80 °C körül jelent meg újból. A víz tú lhűtési je
lenségének elkerüléso végett a  m in tákat először 
— 100 °C-ra. h fitö ltük  le, m ajd a  hőmérséklet foko 
zatos növelése u tán  elért értéknél m értünk. A hő
mérséklet csökkenés függvényében a  második mo
mentum  kism éretékű emelkedése volt tapaszta l
ható. A mérési eredm ényeket a  2. táblázatban lá t
hatjuk . A jelalakok a  4. ábrán vannak.

5. Ellenőrző mérés
Ellenőrzés céljából megm értük egy szovjet üzemi 

eredetű böhm it második mom entum át, jelszélessé- 
gét és jelalakját.
A következő adatoka t k ap tuk :

jlf2= 1 6 ,5  ±  0,5 G2; 5 /7=10,5 O
Ezen értékek lényegében egyeznek K roon és 

Holm eredményeivel.

Mérési eredmények értékelése
A jelen mérési sorozatot az irodalmi adatok figye

lembevételével a  következőképpen értékelhetjük:
1. Az 1. és 2. táb lázat adatainak összevetéséből 

m egállapíthatjuk, hogy a  Kroon és az általunk
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5. A szovjet. üzemi eredetű böhmiten mért és az 
irodalom ban ism ertetett második mom entum -érté
kek, valam int a  jelszélesscgok egyezése kielégítő. 
A 3-as m in ta  kezelési hőmérsékletén az irodalmi 
adatok szerin t intenzív böhmitképződés folyik, az 
ilyenkor keletkező böhmit, azonban a  szerkezetében 
távol áll a  tisz ta  böbmitnpk tekinthető  termékok- 
től.A  term ikus debidratáoiéVal keletkező „böhm it” 
jelentősen kisebb második m om entum a m iatt 
(3-as és 4-es minta) legfeljebb erősen zavart ráes- 
szerkezetfi böhm itro gondoltunk.

f. ábra. A z 1., 2., 3. és 4. jelű  anyaytninta MAI ti jele 
■— 100 °C-on ' / 1 magon

m ért második m om entum ok és jelszélességek nem 
egyeznek egymással.

Az eltérést csak Kronn és Hohn á lta l vizsgált 
anyag  eredetének és szerkezetének ismeretében le
hetne értékelni. M indenesetre az eltérés oka a vizs
gált anyagok ráeKszorkezetének elférő rendezettsé
gére vezethető vissza. A rácsszerkezet rendezett 
sége a la tt  it t  elsősorban a  11 -atomok elhelyezkedése 
értendő.

2. / el járással előállított (üzem i)gibbsit m á
sodik m om entum a kisebb az irodalmi értékeknél, 
ez a  körülm ény a hidrogén-atom ok közöt t i távolság 
növekedésével m agyarázható (zavartabb ráesszer- 
kezet).

3. A H áyor-gibbsitet, illetve a  20()C;C körül izzított 
term éket — 10()°(!-ra lehűtve nem észleltünk jelen
tős roomont um változást. A inért második mom en
tu m  nem nagyobb m om entum é gibbsit, és esetleges 
kristályvíz keverék m om entum ainak összegező
déséből származik.

4. A 3-as és 4-es jelű m in ta  második m om entum a 
jelentősen csökken az l es és 2-es m inta m om entu
mához képest, ami nagy szerkezeti változásra utal.

őrt ábra. O.rif/r.n-nínnink rlhehfezketlr.'tt' e s  a  hi/lrorjén- 
kötétjek iránifn  liitlrnrtrtllillmtt, Hfiy nyíl. fe lfe lé , kél n y íl  

Infelé irá n yu ló  kőtcM je lottt | 3  |

,5h ábra . fh -ii/én -n tom ok bo tra  ítölimithnn, közöttük 
párhuzam os á llású  b itlrntjón-kötc-wik vannak [ .'í |

lílihez a Kronn által közölt Ix'vhmit-szerkezetet 
figyelembe véve az 5b ábrán  a  eikeakkos lánc- 
I.MV11 elhelyezkedő H -atom ok távolságának jelentős 
m egn ö v ek edése sziikséges.

(í. Az I, ", 3. és I. jelű anyagm inta l ’MK jelen 
a  széles jel mellett arra  s-zuperponálódva, egy kes- 
kenv jel is látható. A'romi is megfigyelte ezt a  kes- 
kenv jelet, és adszorbeált víz jeliének gondolta. 
A keskeny jel szélessége a  modulációs am plitúdó 
fiiggvénve, csökken a moduláció» am plitúdó csők 
kent estivel. A jel szobahőmérsékleten .mozgást, vég
ző vízmolekuláktól szárm azhat. Kérdéses ezen víz- 
molekulák eredete. Kroon feltevésével ellentétben 
nem az adszorbeált víztől szárm azhatnak, mert 
akkor az 5-ös és a  többi anyagm intában is meg 
kellett volna figyelnünk őket. A jelek ~-30°C-on 
tűnnek el. ez azt jelenti, hogy az adszorbeált víz
nél erősebb kötésben vannak jelen, nem kizárt, 
hogy kristályvíz form ájában. Megjegyezzük, hogy 
a :»«5 hőmérsékleten végzet I, izzít ás u tán  is ész
lelhetők m aradtak a  jelek a 4-es m intában.

IRODALOM

fi j (tri'mer (!<!-, Tompa K .:  Mngvnr Kémiai KB/J. 30, 
315 (Mlti.X).

|2] Clrm." r O.: Katart* /£.?, 0*13 (1959).
| :$ 1 Kronn /*. >/.; Nature 133, 011 (.1959).
|4 ) Hohn C. f i . :  J .  1’livs. Cliem. 02, 992 (1958).
[5] fíriiner Tomiin. K .: K FK I Kö/,1. Ki. 105 (1968). 
)"o'| haer.kó 1,.: Kanxitok 1 )'!'<: vi/.spílatn. Doktori értr- 

' |(r/.('s. Vcs/.pn-ini Vegyipari Kgyelein. 
f7] fiIcinser (>.: nnnrg. nllg: d ir in . 306, 228 (1060). ,
(S I  Jin tin y  II . / ',. f-ertl ti- A .:  A ctaO yst, 11, 798 (1958). 
f i]  Tompa A'.. Tóth Mnffy. Fi*. Folyóimt 11, 177 

(1903).
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AZ A N H A R M O N I K U S  KRISTÁLYOK  
S E L F - C O N S I S T E N S  E L M É L E T E  I*.

SIKLÓS TIVADAR

Egyesíted A tomkutató Intézet, Elméleti Fizikai Laboratórium, D ubna,
MTA Központi Fizikai Kutató Intézet, Budapest

I .  B c v e /e t c s

A m odern  elméleti szilárdtest-fizika Debye  [I j, Borii és Kármán [2] m unkái a lap 
ján  a kristályrács rezgéseinek tanulm ányozásából sarjad t ki.

A kristályrács atom jai egyensúlyi helyzetük körül rezgéseket végeznek minden 
hőm érsék le ten : a T --  0 ° K  hőmérsékleten a kvantum m echan ika i  nullponti rezgések 
következtében, a T ^~0°K  hőmérséklet esetében pedig a hőm ozgás eredményeképpen. 
A kristályrács a tom ja inak  rezgései és a kristály d inam ikai,  te rm odinam ikai  és ru 
galm as tulajdonságait je llemző mennyiségek között kapcsolat áll fenn, a rácsrezgé
sek tanu lm ányozásának  egyik fontos célkitűzése éppen az, hogy megadja a kristály 
m akroszkop ikus  tu la jdonságainak  m ikroszkopikus magyarázatá t.  A kristályrács rez
géseinek spek trum át és annak  felhasználásával a kristály m akroszkopikus tu la jd o n 
ságait je llemző mennyiségeket k iszám íthatjuk, ha ismerjük a kristályrács a tom ja i  
közötti kölcsönhatás  potenciálját. A diabatikus közelítésben [3], [4], [5] a  kristály 
potenciális energiáját mint az a to m o k  pillanatnyi he lykoord inátá inak  függvényét 
írhatjuk  fel. H a  feltételezzük, hogy a rácsrezgések am plitúdói kicsinyek a rács a to m 
ja in ak  egyensúlyi távolságához viszonyítva, a k k o r  a kristály potenciális energiáját 
so rba  fejthetjük e kis rezgési am plitúdók  hatványai szerint. A legegyszerűbb közelí
tés a harm on ikus  közelítés, am ikor  a sorfejtésben a négyzetes tagnál m egállunk és 
a rezgési am plitúdók  m agasabb  hatványkitevőjű  tagjait elhanyagoljuk. A kristályok 
elmélete harm on ikus  közelítésben részletesen kidolgozott, k ia lakult  elmélet [5], [6]. 
[7], amely a kö lcsönhatás  nélküli normálrezgések —  a fon o n o k  —  fogalm ának  a 
felhasználásával nagyjából helyesen írja le a kristály tu la jdonságait.  A kísérleti a d a 
tok és a harm on ikus  közelítésben nyert elméleti eredm ények kvalitatíve és a nagy
ságrendeket illetően ál talában elég jó  egyezést m u ta tnak ,  azonban  a harm onikus  
közelítés tö b b  vonatkozásban  nem bizonyult kielégítőnek a kristály tu la jdonságai
nak a kvantita tív  leírására [8|.

Az elmélet továbbfejlesztésének kézenfekvő első lépése az. hogy a harm onikus 
közelítés, mint kiinduló közelítés alapján a perturbác iószám ítás  szokásos módszerei
vel m in t per turbáló  tagokat vesszük figyelembe a potenciális energia sorfejtésének 
harm ad-  és negyedfokú anha rm on ikus  tagjait.  Ez a perturbációs közelítés általában 
elég jól bevált, és számos, a kristály tu la jdonságait elméleti ú ton tanulm ányozó  
dolgozatban  alkalm azták. A kísérleti ad a to k  és az elméleti eredmények összhangja 
tovább  javult ,  a kristály tu la jdonságainak  egy jobb ,  pon tosabb  leírását szolgáltatta 
ez a közelítés. Az elért eredményeket tö b b  jó  összefoglaló m u n k á b a n  [8]—[II]  >s_ 
mertették , ezért itt nem foglalkozunk velük részletesebben. Megjegyezzük, hogy a 
tapasz ta la tok  szerint a statisztikus m echanika  Green-függvényes módszere [12]--[18]

* Doktori értekezés. Érkezett 1972. ápr. 20.
** Az irodalmi hivatkozásokat I. a II. rész. végén.
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a k r is tá lyok  egyensúlyi [19]— [33] és transzport  [34]— [42] tu lajdonságai vizsgálatá
nak  egyarán t igen jó  és effektiv módszere, a perturbác iós közelítés kereteiben.

Jóllehet a perturbác iós  közelítés a kristályok tu la jdonságainak  meglehetősen 
jó  le írását adja, mégis vannak  olyan esetek, am ik o r  ez a  közelítés nem alkalm azható . 
J ó  példa  erre az  u tóbbi évek fo lyam án igen sokolda lúan  tanu lm ányozo tt  [43] H e3 
és H e 4 kristályok, az úgynevezett kvantum kris tá lyok  esete. A gyengén kö tö tt  és 
kis töm egű  H e-a to m o k b ó l  felépített hélium -kristályban az a tom ok  nullponti  rezgé
se inek am p litúdó ja  szokatlanul nagy: az a tom ok  közötti egyensúlyi tá vo lság~ 30% -á t  
is eléri. M á r  m a g a  ez a tény is kérdésessé teszi a potenciális energia sorfejtésének 
jogosu l tságá t  és a pertu rbác iószám ítás  a lkalm azhatóságát.  A kvantum kris tá lyok  ese
tében a z o n b a n  egy a lapvető  nehézség is je lentkezik. De Wette  és Nijboer m egm uta t
ták  [44], hogy hélium kris tá lyok  esetében kváziharm onikus  közelítésben nem létez
nek  a norm álrezgések,  a  fononok .  Ebben a  közelítésben ugyanis a  hélium a tom ok  
rezgési frekvenciái tisztán képzeteseknek ad ó d n a k ,  ami a kristályállapot instabili
tá sá t  je lenti [5], így  a  kvan tum kris tá lyok  esetében a perturbác iószám ítás  eleve nem 
a lk a lm az h a tó ,  hiszen m aga  a kiindulási közelítés nem létezik.

Egy am er ika i-kanada i k u ta tócsopo rt  részletesen megvizsgálta a  perturbációs 
közelítés a lka lm azha tó ságá t  a nem esgáz-kristá lyok: az argon, a kripton és a  xenon 
k r is tá lyok  esetében [45], [46]. A z  idézett do lgozatokban  a potenciális energia so r
fejtésének h a rm a d -  és negyedfokú an h a rm o n ik u s  tagjait vették figyelembe és a köz
vetlenül szomszédos a to m o k  kö lcsönhatásá t  a M ié— L cn n a rd —Jones potenciál

fe lhaszná lásáva l  ír ták  le, ahol € a po tcnc iá lgödör  mélységét jelöli, és az ni param éter  
é r té k é t  nt =  12 és m =  13 választo tták  meg. Az idézett do lgozatok  szerzői kiszám ítot
t á k  az A r,  K r  és Xe kristá lyok te rm odinam ikai  tu la jdonságait  jellemző mennyisé
g e k e t  a  pe r tu rbác iószám ítás  szokásos módszereivel, és a  szám ítások eredményeit 
ö sszehason lí to t ták  a megfelelő kísérleti ada tokka l.  Az összehasonlítás a rra  a meg
le p ő  e redm ényre  vezetett, hogy az  elmélet m á r  a k k o r  az érvényét veszti, am ikor  az 
egyensúlyi helyzetből való e lm ozdulás  négyzetes középértékéből vont négyzetgyök 
nag y o b b ,  m in t  az a to m o k  egyensúlyi távolságának mintegy 67«-a. Ez az állítás egyen
ér tékű  azzal az állítással,  hogy a vizsgált elmélet elveszti az érvényességét,  ha a hő 
m érsék le t a Tm olvadási hőm érsékle tnek körülbelül a harmadrészét eléri. Míg ugyanis 
a T  <, $ T m hőmérsékle ti ta r to m án y b a n  a  szám ított  term odinam ikai mennyiségek 
m ind  nagyságrend jüke t ,  m ind  hőmérséklet függésüket illetően elég jó  megegyezést 
m u ta tn a k  a  kísérleti ada tokka l ,  ez az egyezés megszűnik, az elméleti eredm ények és 
a kísérleti ad a to k  közö t t  nagy eltérés lep fel, ha  T  >  \  Tm. A [45] és [46] do lgozatok
n a k  a  fen tebb  röviden összefoglalt eredményei m egm uta ttak  tehát,  hogy m agasabb 
hőm érsék le tek  esetében, am ik o r  7’> (0 ,3 —0,5)T m, az anharm onic i tás  im m ár  lénye
ges szerepet já tsz ik  a k ris tá lyokban , és a ha rm on ikus  normálrezgéscket,  a h a rm o 
n ik u s  fo n o n o k a t  nem tek in the tjük  a rendszer  jól definiált elemi gerjesztéseinek.

Célszerűnek látszik az angol nyelvű irodalom ban  m á r  kialakult szokásnak 
megfelelően bevezetni az „a n h a rm o n ik u s  kristály elnevezést. A z  anha rm on ikus  
kris tá ly  elnevezést fogjuk használni m inden olyan esetben, am ikor  röviden ki 
j u k  fejezni, hogy a kristály tu la jdonságainak  k ia lakításában az anharm onicitásból 
e redő  effektusok lényeges szerepet já tszanak , és a harm onikus  közelítés nem tekint

(1.1.1)
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hető  a lkalm as kiindulási közelítésnek a kristály tu la jdonságainak  a leírására. Ebben 
az értelemben an h a rm o n ik u s  kristályok a kvantunikristá lyok. A fentieknek meg
felelően ugyancsak anha rm on ikus  kristá lyoknak kell neveznünk a klasszikus kris
tá lyokat is, am iko r  elég magas hőm érsékle ten: 7'=-(0,3—0,5)Tm kívánjuk vizsgálni 
tula jdonságaikat.

A tovább iakban  az an h a rm on ikus  kristályok elméletével fogunk foglalkozni.
A kristályok d inam ika i  és te rm odinam ikai  tulajdonságait  a lapjaiban jól leíró 

Born— Kármán  elmélet tehát  az an h a rm o n ik u s  kristályok esetében nem kielégítő. 
M int lá ttuk  ez az elmélet nyilvánvaló e l len tm ondásra  vezet a kvantumkristá lyok 
esetében, a  klasszikus kristályok vonatkozásában  pedig a 7’=>(0,3— 0,5)T m hőm ér
sékleti ta r to m án y b a n  nincs meg a szükséges összhang a kísérleti adatok és az el
méleti eredm ények között. Elemezzük a Born— Kármán  elméletet szemléletesen és 
gondo ljuk  meg, milyen vonatkozásban  kell ezt az  alapja iban helyes elméletet m o 
difikálni,  hogy a lkalm as legyen az an h a rm o n ik u s  kristályok tárgyalására. A Born 
Kármán  elmélet abból az alapfeltevésből indul ki, hogy a kristályrács atomjai egyen
súlyi helyzetük körül kis am plitúdóval rezgőmozgást végeznek a többi a tom  állal 
lé trehozott potenciáltérben. Tekintettel a rezgések kis am plitúdójára ,  a potenciál-  
teret egy átlagos potenciállal í rhatjuk  le, az átlagos potenciál kiszámításánál az 
a to m o k a t  gyakorla tilag  nyugalom ban levőknek tételezhetjük lel. A potenciált, am e
lyet egy szomszédos a tom  alakít ki egy adott  a tom  vonatkozásában , egy rövid 
ható távolságú  erős taszítópotenciálból és egy hosszú haló távolságú  gyengébb vonzó
potenciálból felépítettnek tekinthetjük , és a kristályrács minden egyes a tom ja az 
összes többi a tom  által lé trehozott,  a fenti típusú potenciá lok összességéből k ia lakult 
átlagos potenciálteret érzékeli. Amíg a rácsrezgések am plitúdója  az a to m o k  közötti 
egyensúlyi távolsághoz viszonyítva kicsiny, a rács többi a tom ja által létrehozott po
tenciált egy jó l definiált potenciá lgödörnek  foghatjuk fel, a rezgő a tom  egyensúlyi 
helyzete a potenciális energia m in im um a helyének felel meg, és a rezgő a tom  a 
po tenciá lgödörnek  gyakorlatilag csak a valóban  harm onikus  jellegű alját érzékeli. 
Ebben az esetben valóban  be lehet vezetni a rendszer jól definiált elemi gerjesztéseit, 
a fononoka t ,  amelyek a kristályrács normálrezgései, és am elyeknek az anharm onici-  
tásból eredő kö lcsönhatása  kicsi. A m ikor  azonban  a kristályrács atom ja inak  a rez
gési am p li túdó ja  növekszik, a k k o r  egyrészt a rezgő a tom ok  a többi a tom  által létre
hozot t  átlagos potenciálnak m ár  nemcsak azt a közelítőleg valóban harm onikus 
részéi érzékelik, amely az egyensúlyi távolságnak megfelelő hely körül alakul ki, 
hanem  az attól távolabbi,  egyre erősebben anha rm on ikus  jellegű részeit is. Másrészt 
ek k o r  a potenciál kiszámításánál m ár  nem hanyagolhatjuk  el a kristályrács a to m 
ja inak  a rezgőmozgását, vagyis figyelembe kell vennünk, hogy a kiszemelt a tom  a/, 
egyensúlyi helyzetük körül rezgéseket végző a to m o k  átlagos potenciálterét érzékeli. 
Ez a szemléletes kép egyértelműen a r ra  figyelmeztet, hogy ekkor  a fononokat mái 
nem  tekintjük kö lcsönhatás  nélkülieknek, a normálrezgések kölcsönhatását figye
lembe kell venni. Ez a szemléletes kép jól érzékelteti egyben azt is, hogy a feladat 
self-consistens tá rgya lásm ódot igényel. A  fentiek mellett a  magas hőmérsékletek 
esetében egy másik m eggondolás  is ugyanerre a következtetésre vezet. Amíg ugyanis 
a rácsrezgések am plitúdó ja  kicsiny, a fononok  szám a ugyancsak kicsiny, hiszen mini 
ismeretes u2 ~  2 nk j+ 1, ahol u2 az egyensúlyi helyzetből való eltérés négyzetes kö zé p 
értéke és n kj a fononok  átlagos száma, és így a fononok  kölcsönhatását e lhanyagol
hatjuk. A m ikor  azonban  a rácsrezgések am plitúdója  nagy, a fononok  száma is 
nagy, és ezért a fononok kö lcsönhatásá t  figyelembe kell venni. M int ismeretes [14],
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[15], a sok test-problém a elméletében a  self-consistens tér  közelítés az első lépés a 
kö lcsönhatás  figyelembevételére. Vagyis ú jra  a r ra  a következtetésre ju to t tu n k ,  hogy 
a rácsrezgéseket self-consistens m ó d o n  kell tárgyalni az an h a rm o n ik u s  kristályok 
esetében.

Az an h a rm o n ik u s  kristá lyok elmélete self-consistens felépítésének gondo la ta  
Born  tói [4] származik, aki a  rácsrezgések frekvenciá jának és az a to m o k  egyensúlyi 
helyzetének m egha tá rozásá ra  egy self-consistens egyenletrendszert vezetett le az a la
csonyabb  rendű a n h a rm o n ik u s  tag o k a t  figyelembe véve. Boriinak  ez a gondola ta  
az a lap ja  az a n h a rm o n ik u s  kristá lyok ellen tm ondásm entes ,  a kvantum kris tá lyok  
esetében eleve im ag inárius  frekvenciákra nem  vezető self-consistens elméletének. 
A  self-consistens tá rgya lásm ódot tud o m á su n k  szerint először Hooton  [47] alkal
m a z ta  és fejlesztette ki az an h a rm o n ik u s  kristá lyok tu la jdonságainak  a  vizsgálatára a  
7 = 0  ° K  hőmérsékleten.

A  kristály self-consistens elméletét két, egymástól kü lönböző  tárgyalásm ód 
a lap ján  lehet felépíteni,  az egyik az egyrészecske-képből, a  m ásik  a  kollektív képből 
indul ki.

A z egyrészecske-képen a lapu ló  tárgyalás keretében a kristályrácsot a lko tó  a to 
m o k  individuális m ozgásá t vizsgálják egy potenciá ltérben. Az a to m o k  Schrödinger- 
egyenletének m egoldása  előállítja az a to m  energia-sajátértékeit és sajátfüggvényeit. 
Feltételezik, hogy a  kristályt a lko tó  a to m o k  mindegyikének azonos energ iaspektrum a 
van. A  kristály létezésének e képben az  a  feltétele, hogy a legalacsonyabb betöltö tt  
sa já tá llapot k ö tö t t  á l lapot legyen. A kristályt a lko tó  a to m o k  által lé trehozott,  a 
kiválasztott a to m ra  h a tó  po tenciá lt  egy á t lagos potenciállal írják le. Ezt az á t la 
gos po tenciá lt  úgy számítják  ki, hogy a kü lönböző  sa já tá l lapotok  eloszlási való
színűsége szerint egy Boltzmann-féle hőmérsékleti sú lyfak torra l á t lagolják az a to 
m ok  közötti kö lcsönhatás  potenciálját.  Ez a  közelítés ugyanaz, mint a  többtest-  
p rob lém a tárgyalásánál gyakran  használt időtől függő Hartree-féle self-consistens 
tér közelítés. Ebben a  képben a fon o n o k  mint a kristály külső ha tásra  való reakció 
já n a k  normálrezgései je lennek  meg. M ás szóval, ennek a képnek a keretében a kol
lektív gerjesztéseket,  a  fo n o n o k a t ,  a Hartree-féle selt-consislens tér közelítésben meg
h a tá ro zo t t  egyrészecske-gerjesztésekből építik fel. Az egyrészecske-képet többen is 
a lka lm az ták  a kristály tu la jdonságainak  vizsgálatára [48]—[55],

A  kollektív képen a lapuló  tárgyalás keretében eleve feltételezzük, hogy a kris
tály elemi gerjesztései a kollektív rezgéshullámok, a fononok .  Ezt a feltételezést a 
kísérlet a lá tám asztja  a kvan tum kris tá lyok  esetében is: a hanghu llám ok  a He kris
tá lyokban  is jó l  terjednek, tehá t  a kristály jól definiált normálrezgéseinek tek in t
hetők. A  kollektív képen a lapuló  tárgyalás esetében tehát a fononoka t  eleve beve
zetjük, a feladat a  fon o n o k  frekvenciájának, cs illapodásának m eghatá rozása  és ezek
nek  a m ennyiségeknek a segítségével a kristály tu la jdonságainak  leírása. E kép ke
retében az egyes a to m o k  m ozgását a fononá l lapo tok  betöltésével jellemezzük.

A z egyrészecske-képen a lapu ló  és a kollektív képen a lapuló  tárgyalásm ód ösz- 
szehasonlítását és rövid á t tekintését az [56] összefoglaló do lgozatban  ta lálhatjuk  
meg. Megjegyezzük, hogy m ind a két tá rgyalásm ód részben tükrözi a  reális fizikai 
képet, a  valóság valahol e két, bizonyos érte lem ben szélsőségesen m egfogalm azott 
kép közö t t  van. M indké t tá rgya lásm ódnak  egyarán t vannak  előnyei és hátrányai.  
A  kollektív kép  keretében egyszerűbben tá rgya lhatok  a rácsrezgések korrelációi. 
Az egyrészecske-kép keretében könnyebben  vizsgálhatók a  szilárd testek egyrészecske- 
effektusai, m in t például a  vakanciák  keletkezése, a szennyező a to m o k  hatása ,  a rács
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p o n to k  közötti kicserélődési fo lyam atok  stb., azonban  az elmélet felépítése véle
m ényünk  szerint e kép a lapján  bonyolu ltabb ,  mint a kollektív kép alkalmazása ese
tén. D o lgoza tunkban  a kollektív kép alapján fogjuk tárgyalni a kristályok self- 
consistens elméletét, ezért az  egyrészecske-kép részletesebb tárgyalásával nem fog
lalkozunk.

A  self-consistens fononok  bevezetésén a lapuló  tárgyalásm ódot a legutóbbi évek 
során  gyakorla tilag  egyidejűleg és egymástól függetlenül többen  is ú jra felfedezték, 
és kü lönböző  számítási technikát használva az anha rm on ikus  kristá lyoknak a kol
lektív képen a lapuló  self-consistens elméletét több  ekvivalens változatban is kidol
gozták  [56]— [91]. N ap ja inkban  az anha rm on ikus  kristályok self-consistens elmé
lete h á ro m  ekvivalens m egfogalm azásban ismeretes. Az elmélet m indhárom  válto
za ta  a kollektív képből indul ki, vagyis feltételezi, hogy a  kristály alacsonyan fekvő 
gerjesztett á l lapo ta inak  spek trum át jó l közelíti a  self-consistens fononok  spektrum a. 
Ezt m ás  szavakkal úgy is m egfogalm azhatjuk ,  hogy a  self-consistens fononokat a 
kristály jó l definiált elemi gerjesztéseinek tekintjük.

T ek in tsük  át a self-consistens elmélet e három  változatát.
A do lgoza tok  egyik csoportjában  [56]— [65] a variációs elvet használják fel 

az  a n h a rm o n ik u s  kristály self-consistens elméletének felépítésére. Az elmélet e vál
toza tá t  legelegánsabban Werthamer  [56], [65] fogalm azta meg. A  self-consistens el
m életnek a variációs elv felhasználásán a lapuló  változatá t [56] és [64] alapján fog
laljuk össze.

M inthogy  a kollektív kép alapfeltevése szerint a fononok  spek trum a a kristály 
a lacsonyan  fekvő gerjesztett á l lapotainak  a  spek trum át jó! közelíti,  Werthamer  egy 
olyan p róbarendszerből indul ki, am elynek alacsonyan fekvő gerjesztett állapotai 
jó l definiált p róbafononok .  A p róbarendszer  variációs param éte reket  tartalm az, 
amelyeket a tovább iakban  úgy ha tároz  meg, hogy a p róbarendszer  alacsonyan fekvő 
gerjesztéseinek spek trum a a lehető legjobban közelítse a kristály megfelelő gerjesz
tési spek trum át.  E célból a rendszer szabadenergiáját minimalizálja a variációs 
param éterek  szerint,  és a  m in im um  feltételéből határozza meg a variációs pa ram éte 
rek értékét.

H a  feltételezzük, hogy a p róbafononok  é le ttar tam a végtelen, vagyis ha  a fo
non o k  csillapodását e lhanyago lha tónak  tekintjük, a k k o r  a  feladat egy harm onikus 
p róba  H am ilton -operá to r  bevezetésével tá rgyalható  [64], ír juk fel a kristály H am ilton-  
op e rá to rá t

H = ? w ^ R.......... ♦ * * > -

a lakban ,  ahol P, és R, az /-edik rácsponthoz ta rtozó  A-í töm egű  a to m  pillanatnyi 
impulzus-, illetve helyzetvektor-operátora , U {Rt , . . . ,  R N) a  kristály potenciális ener
giája ad iaba tikus  közelítésben. Bevezettük továbbá az 1 egyensúlyi helyzetből való 
e lm ozdulás  tl( operá to ra i t  az

R* =  ( R f \  +  u f  =  l '  +  ul  (1.1.3)

definícióval,  ahol a ( . . . )  sz im bólum  a statisztikai középértékképzést jelöli. Valamilyen
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A m ennyiségnek a  ,:>f H am ilton -operá to rra l  leírt rendszer egyensúlyi á l lapotaira  vett 
s tatisztikai középértékén  az

képlet felhasználásával szám íto tt  mennyiséget értjük, ahol q az  egyensúlyi sűrűség
operá to r .  A H n h a rm o n ik u s  p ró b a  H am il ton -operá to r  kifejezésében szereplő <bT,?n 
m ennyiségek variációs param éterek ,  amelyeket a tovább iakban  a Bogoljubov-féle 
variációs elv felhasználásával fogunk m eghatározni.

A szabadenerg ia  próba-kifejezését ekkor

a la k b a n  írhatjuk  fel, ahol a H„ ha rm on ikus  H am il ton-operá to rnak  megfelelő 
h a rm o n ik u s  szabadenerg ia :

és (uftim)o az e lm ozdu lás -operá to roknak  a //„  H am ilton-operá to rra l  kiszámított kor
re lációs  függvénye.

Fejtsük  so rba  a  kristály potenciális energiáját az egyensúlyi helyzetből való 
e lm ozdulás  hatványai szerint és képezzük a / /„  H am ilton-operá to rra l  számított kö 
zépér téké t:

Az (1.1.5) és (1.1.7) kifejezések a lapján  lá thatjuk ,  hogy a szabadenergia próbakife
jezése a <P,,Í\ és (u fu& X  m ennyiségeknek a funkcionálja ,  amelyek szerint külön-kiilön 
variá lha t juk  a szabadenerg ia  kifejezését és ekko r  a

variációs egyenletrendszert nyerjük. Az (1.1.8) egyenlet összefüggés! allapíl meg a 
két variációs változó között ,  az (1.1.9) egyenlet pedig megmutatja ,  hogy a </>,,(, va
r iációs p a ram éte r  op tim ális  érlékét a potenciális energia m ásodik deriváltjának s ta 
tisztikus középértéke adja meg.

( A )  =  S p (o A )  =  S p (e  " A )/S p (e  * )  (0 =  k HT ) (1.1.4)

^prób.i — F 0 f ( / / - / / 0)fl —

(1.1.5)
1,111
jP

F 0 — — 0  In Sp  e * ( 1.1.6)

0  -  < t / (Ä , ......../?>■))0 -

=  exp { I 2 1 <m?mJ>«V?VfH}6'0(/1..........?,). (1.1.7)
l.m

(1.1.9)

(1.1.8)
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E k k o r  a p rób afo n o n o k  w kj frekvenciáját és polarizációs vek tora it  az

sajátértékegyenlet ha tározza  meg, ahol a k  vektor jelöli a fonon kváziimpulzusát, 
a  /  egész szám ú index pedig megadja, hogy a szóban forgó  fonon  az energiaspektrum  
melyik ágához tartozik. A (1.1.10) sajátértékegyenletből lá thatjuk ,  ho g y  a fononok 
spek trum át  a kristály potenciális energiájának statisztikus középértéke segítségével 
írhatjuk fel, amely viszont az e lm ozdulás-operátorok  korrelációs függvényeivel fe
jezhető  ki (1.1.7) szerint. A bevezetett p ró b a fononoka t  tehát a fentiek alapján self- 
consistens fo n o n o k n ak  nevezhetjük.

A harm on ikus  szabadenergia (1.1.6) kifejezését ek k o r  felírhatjuk

alakban  és az egyensúlyi helyzetből való e lm ozdulás-operátorok  korrelációs függ
vényeire pedig (1.1.8) felhasználásával az

kifejezést nyerjük. Végeredményben tehát a self-consistens fo n o n o k  co*,- frekvenciá
já t és í'íj polarizációs vektorait a (1.1.7), (1.1.10) és (1.1.12) egyenletekből álló self- 
consistens egyenletrendszer határozza meg. A fenti egyenletrendszert ki kell még 
egészíteni a kristály állapotegyenletével, amely összefüggést állapít meg a  kristály- 
rács a tom ja inak  egyensúlyi helyzetvektorai és a kristályra ható  külső erők között. 
Az állapotegyenletet az egyensúlyi ál lapot feltételéből vezethetjük le, és P izotróp 
külső nyom ás hatása esetében

alakban  írhatjuk fel, ahol V  a kristály térfogata. A fentiek alapján kiszámíthatjuk 
továbbá  a  rendszer Fmin minimális szabadenergiáját és E  belső energiáját, amely 
mennyiségekre az

kifejezéseket nyerjük. A (1.1.7), (1.1.10)— (1.1.15) képletek és a jól ismert te rm od i
namikai összefüggések felhasználásával ki lehet számítani a kristály d inamikai,  
te rm odinam ikai és rugalmas tulajdonságait je llemző mennyiségeket a vizsgált kö 
zelítésben, ha adott  a kristályrács a tom ja i közötti kölcsönhatás (/<,(?,, . . . ,  í lV) po 
tenciálja. A  fent tárgyalt közelítést self-consistens fo n o n ” közelítésnek nevezték el.

F„ 0 2 ' l n 2 s i n h ( w íi/20) ( 1. 1. 11)

(1.1.12)

(1.1.13)

(1.1.14)

és

(1.1.15)
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Bonyolu ltabb  eljárást kell a lkalm azni,  ha  a p ró b a fo n o n o k a t  véges élet ta r ta lm i
ak n a k  tekintjük . W erthamer  [56], [65] ennek az  esetnek a vizsgálatára a szokásos 
m ódon  [15], [16] egy p ró b a -ha tá soperá to r t  vezet be

a la k b a n ,  ahol T„ a Dyson-féle k ronologikus rendezés operá to ra ,  F, a  kristályra 
ha tó  külső defo rm áló  erő, a <I>,m(t i —/a) mennyiség variációs paraméter.  A t idő
változó szerint integrálást az  im aginárius  idő-hőmérséklet tengely mentén kell 
elvégezni.

A kristály szabadenergiá já t ekkor

és a < .. .)s jelölés az  S  h a tásoperá to rra l  képezett statisztikus középértékét jelöli.
Mivel a kollektív képnek megfelelően feltételezzük, hogy a p róbarendszer  spekt

ru m a  jól közelíti a valódi alacsonyan fekvő gerjesztési spektrum ot,  ezért a ( H - i O S )  
m ennyiségnek bizonyos átlagos értelemben kicsinek kell lennie. Ennek jnegfe le lően  
jó  közelítésnek foghatjuk fel, ha a szabadenergia (1.1.17) kifejezését a ! ' ( / )  m ennyi
ség kum ulánsa i  szerint sorba fejtjük és szám ítása inkban  a sorfejtés néhány első tag 
já ra  szorítkozunk . Megjegyezzük, hogy valamilyen ,v o perá to r  kumulánsai (semi- 
invariánsai)  szerinti sorfejtést az oc param éte r  felhasználasával az a lább iakban  szo
kásos def in iá ln i:

Az a d o t t  definíciónak megfelelően a szabadenergia (1.1.17) kilejezésének kunuilánsok

0

- i t «  - / /«

H  2 " /  d h  f  ‘h ‘A T D{[ül ( t i ) - ü mV í)]<l>im( t i - t i)[ti,(t.i ) - u m(t2)] (1.1.16)
1,11 o 0

=  -  0 In S p  c " IS -  0 In ( j D{exp [ -  / j  dl V ( t )]}).,  ( 1.1 .17)
-  no

0
a lak b an  írhatjuk fel, ahol

I~( t)  ~  eSl0{ H  — iOS}e~s,°. (1-1.18)

(1 .119)

ahol
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szerinti sorfejtését

F =  - 0 \ n S p e ~ iS - 0  M n \ - i  /
ni I J 

0

J t V ( t ) (1.1.20)

a lakban  írha t juk  fel. N em  kívánjuk itt m ost  részletesen ismertetni a számítások 
techniká já t,  csupán  a  végeredmények rövid összefoglalására szorítkozunk. Ha a 
szabadenerg ia  (1.1.20) kifejezésében a  kum ulánsok  szerinti sorfejtés első tagjánál 
m egállunk, a variációs elvet a lkalm azva a rra  az eredményre ju tu n k ,  hogy a — 
variációs pa ram éte r  az időtől független, vagyis az első közelítésben a self-consistens 
fo n o n o k  é le tta r tam a végtelennek adód ik  és a kristály potenciális energiájának csak 
a páros  rendű deriváltjai je lennek meg a ( U (R i ,  Rjv)) kifejezésében (Vő. (1.1.7) 
form ula) .  T eh á t  ebben az esetben visszajutottunk a korábban  m ár  tárgyalt self- 
consistens fonon közelítésre.

A  kum uláns  sorfejtés m ásodik  tag jának  a figyelembevétele a szabadenergia
(1.1.20) kifejezésében a fononfrekvenciák  el to lódására  és a fononok  véges é le t ta r ta 
m á ra  vezet [56], [65]. Megjegyezzük, hogy ezek az eredmények összhangban vannak 
a pertu rbác iószám ítás  szokásos módszereivel nyert eredm ényekkel:  a fononok csil
lapodása  és a potenciális energia e lm ozdu lás-operá to rok  szerinti sorfejtése p á ra t
lan rendű ( / / 3) tag ja inak  já ru lékai csak m ásodrendben  je lennek meg.

A dolgozatok m ásod ik  csoportjában  [66]—[69] a  d iagram techn iká t  használják 
fel az an h a rm o n ik u s  kristály self-consistens elméletének a  felépítésére. Az elmé
let e variánsát a legrészletesebben Choquaril  fejti ki a könyvében [69], míg egy ügyes 
rövid összefoglalását a [70] do lgozatban  ta lá lhatjuk .  A  kiindulási pont itt is a sza
badenerg ia  kum ulánsok  segítségével előállított kifejezése. A  kum ulánsoka t d iagra
m ok felhasználásával áb rázo lják ,  és minden egyes kum ulánsban  felösszegezik a hozzá 
ta r tozó  szelektált d ia g ra m o k  végtelen sorozatát .  Megjegyezzük, hogy a diagram- 
technika a lkalm azása  esetében is biztosítani lehet a self-consistens tárgyalásmódot. 
Werthamer  m egm uta tta ,  hogy a self-consistens elméletnek a variációs elven, illetve 
a d iag ram tcchn ikán  a lapu ló  változatai ekvivalensek egymással [56], [65].

Az a n h a rm o n ik u s  kristályok self-consistens elméletének á l ta lunk  kidolgozott 
vá l toza tában  [71] [73] a két időa rgum en tum os te rm odinam ikai  Green-függvénye
ket használjuk fel az elmélet felépítésére. Megjegyezzük, hogy do lgozata ink  a lap 
ján  ezt az eljárást a lka lm az ta  Takeno  [74] is. Az elméletnek ebben a megfogalmazá
sában a fonon -ope rá to rok  mozgásegyenleteinek felhasználásával egyenletet veze
tü n k  le a megfelelően megválasztott Grecn-fiiggvényekre, és az  egyenletben fellépő 
m agasabb  rendű — több  fonori kölcsönhatásá t leíró —  Green-függvények vona t
kozásában  megfelelő szétkapcsolási processzust a lkalm azva egy self-consistens egyen- 
le trendszeit nyerünk, amely a kristály állapotegyenletével együtt egyértelműen meg
ha tározza  a kristály d inam ika i ,  te rm odinam ikai  és rugalmas tu la jdonságait .  A self- 
consistens elméletnek ez a véleményünk szerint legegyszerűbb m egfogalmazása lehe
tővé te tte  a közvetlenül szomszédos a to m o k  párkölcsönhatásá t  feltételezve a kris
tály tu la jdonságainak  a részletes elméleti vizsgálatát [75]— [84], bizonyos esetekben 
anali t ikus m ódszerekkel is. Az elméletet egy modellfeladat,  az anha rm on ikus  li
neáris lánc tu la jdonságainak  a vizsgálatára is a lkalm aztuk  [85]— [89], [79]. E modell
feladat tanu lm ányozásako r  ta lálkoztunk elméletünk keretében először az instabilitás 
jelenségével [85].
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Bevezetve az irreducibilis Green-függvényeket,  lehetőség nyílt az alkalm azott 
szétkapcsolási el járás pon tosságának  a d iag ram techn ika  felhasználásával tö r ténő  
ellenőrzésére [90] és a szabadenergia kifejezésének az analíziséből ki lehetett m u
tatn i,  hogy a két időa rgum en tum os  te rm odinam ikai Green-függvények, illetve a 
d iag ram techn ika  felhasználásán a lapu ló  m ódszer  ekvivalens [91]. Figyelembe véve 
a ko ráb b a n  m o n d o t tak a t ,  evvel egyben bizonyítást nyert, hogy az  anharm onikus  
kristályok self-consistens elméletének a  fentiekben tárgyalt három , kü lönböző  tech
n ika felhasználásán a lapu ló  változa ta  ekvivalens egymással.  Megjegyezzük, hogy 
a Green-függvényes techn ika  a lkalm azása  esetén kiindulási közelítésnek a pszeudo
harm o n ik u s  közelítést használjuk, am elynek keretében nem vesszük figyelembe a 
self-consistens fononok  cs illapodására  vezető tö b b fononos  rugalm atlan  szórási fo
lyam atokat .  A pszeudoha rm on ikus  közelítés ekvivalens a korábban  m ár  említett 
self-consistens fonon  közelítéssel.

A  kvan tum kris tá lyok  esetében az a to m o k  nagy rezgési am plitúdói következté
ben a hard  core korre lác ióknak  lényeges szerepük van. Az anha rm on ikus  kristályok 
elméletét ebben a vonatkozásban  a  [92]—[95] do lgoza tokban  fejlesztették tovább. 
A  kvan tum kris tá lyok  transzport- tu la jdonsága it  a [96] —[98] do lgozatokban  tá rgya l
ták. M iu tán  a kvantum kris tá lyok  tu la jdonságainak  a részletes tárgyalásával do lgo
za tu n k b a n  nem fogunk foglalkozni, ezért ezt a  p rob lém akört  itt sem tárgyaljuk rész
letesebben.

Az u tóbbi évek fo lyam án számos dolgozat je lent meg, am elyekben az a n h a rm o 
nikus kristályok self-consistens elmélete alapján elvégzett számítások eredményeit 
közük  egyrészt a Ne. Ar, Kr és Xe nemesgáz kristá lyokra [60], [64], [70], [99]—[108], 
m ásrészt a H e1* és H e 1 kristá lyokra [58], [59], [61], [109] [118] vonatkozóan .  A kí
sérleti ada tok  és az  elméleti eredm ények összehasonlítása alapján m egállapíthatjuk, 
hogy a  fononok  véges é le t ta r tam át alacsony rendben figyelembe véve az a n h a rm o 
nikus kristályok self-consistens elmélete meglehetősen jó  leírását adja a kristályok 
d inam ikai (fonon frekvenciák és vonalszélességck) [101] -[104], [110]—[112], [115], 
[1 17] és te rm odinam ikai (hőkapacitás ,  kompresszibilitás stb.) [70], [105]—[108], [1 12] 
je llemzőinek a kristályok létezésének gyakorla tilag teljes hőmérsékleti t a r to m á 
nyában .

Az a n h a rm o n ik u s  kristályok self-consistens elméletének a Green-függvényes tech
nikán a lapuló  vál toza ta  kidolgozásával együtt bon tak o zo tt  ki a ferromágneses kris
tá lyoknak  a rácsrezgéseket figyelembe vevő elmélete [119] —[124].

A [71]— [73] do lgoza tokban  kifejtett elmélet alkalm azást talált a fémek elméleté
ben [I25J, a fo lyadékok  elméletében [126]— [129], valamint an n a k  a ha tásnak  az 
elméleti vizsgálatánál [74], [130] is, amelyet a könnyű szennyező a to m o k  a kristály 
tu la jdonságaira  gyakoro lnak .

M iután  d o lg o z a tu n k b a n  a kristály instabil i tasának a jelenségével is fog la lko
zunk , szükségesnek látszik néhány  megjegyzést tenni e p rob lém ak ö n e l  kapcsola t
ban is. A kristályrács d inam ikai instabilitasával foglalkozó do lgozatok  so rában  az 
elsők egyike volt Born ta n u lm á n y a  [131], amelyben egy tércen11ált köbös kiistályrács 
s tab il i tásának  feltételeit vizsgálta, rövid hatótávolságú kö lcsönhatást tételezve fel 
a  kristályrács a tom ja i között.  A kristályrács szabadenergiá ját Born kváz iharm onikus 
közelítésben írta fel. K váz iharm onikus  közelítésnek szokásos nevezni azt a közelí
tést,  amelynek a  keretében a harm onikus  közelítésből indulnak  ki, de valamilyen 
em p irik u s törvény a lapján  a  kristály hő tágulását figyelembe veszik. A hotágulás  
szám ításba  vétele következtében a rácsrezgések frekvenciái - -  ellentétben a h a r 
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m onikus közelítéssel —  a rácsállandótól függővé válnak. így a kváziharm onikus 
közelítésben em pirikus a lapon közvetve figyelembe veszik a kristályrács hőtágulá
sá ra  vezető an h a rm on ikus  kölcsönhatást,  azonban  szám ításon kívül hagyják a sza
badenergia kifejezésében az an h a rm on ikus  kölcsönhatásból közvetlenül eredő ta 
goka t  ( F 3 és F 4 típusú tagok , lásd pl. [8]). A  szabadenergia ismeretében ki lehet 
számítani a kristály rugalmassági együttható it .  így a kristály állapotegyenletének és 
egy vagy tö b b  rugalmassági együttható  zérussá válását leíró egyenletnek a  szimultán 
m egoldása a  kristály stabilis á l lapo tának  a határfeltételét adja meg. Born feltételezte, 
hogy a kristály ily m ódon  nyert instabilitási görbéje a kristály olvadási görbéjének 
felel meg. Jóllehet ebben a közelítésben szám ított  olvadási hőmérsékle tek (lásd 
pl. f i 32]) a kísérleti olvadási hőmérsékletekkel jó  megegyezést m u ta tnak ,  azonban  a 
kváz iharm onikus közelítés nem  tekinthe tő  alkalmas közelítésnek a kristály o lvadás
pontja  közelében, m ert mint fentebb láttuk, az anharm onic i tás  m ár a  7’> (0 ,3 — 0,5)r„, 
hőm érsékletnél lényeges és el nem hanyagolha tó  szerepet játszik. Itt is u ta lunk  arra  
a korábbi m egállapításunkra, hogy a kvantum kris tá lyok  a kváz iharm onikus  közelí
tésben eleve instabiliseknek adódnak .

Az anha rm on ikus  kris tá lyoknak az á l talunk kidolgozott  és az anha rm on ikus  
kö lcsönhatást minden rendben figyelembe vevő self-consistens elmélete, m in t azt a 
tovább iakban  látni fogjuk, a kristály instabilitása jelenségének a felléptéhez vezet. 
Egy m eghatá rozo tt  hőmérséklet,  a T ,(P )  instabilitási hőmérséklet e lérésekor ugyanis 
a fononok  frekvenciája komplex mennyiséggé válik, ami az ad o t t  kristá lyállapot in
stabili tását jelenti [5]. Megjegyezzük, hogy kis töm egű és gyengén k ö tö t t  a to m o k 
ból felépített kristály esetében, mint amilyen a hélium kristály, m ár  a k van tum 
mechanikai nullponti rezgések is elegendők lehetnek a kristálynak, mint az a tom ok  
kö tö t t  á l lapo tának  a lerom bolására . Mint a továbbiakban  látni fogjuk, a TS(P)  in
stabilitási görbe menten elsőrendű fázisátalakulás zajlik le. A  kristály instabilitását 
illetően velünk megegyező eredm ényre ju to t t  módszerünket a lkalm azva Heimcndalil 
[83] is. A [133] do lgozatban  felhívták a figyelmet arra ,  hogy ha a fo n o n o k n a k  csak 
a bom lásukból (a I lam ilton -operá to r  II„ tagjából)  eredő renorm álásá t vesszük self- 
consistens m ódon figyelembe, a kristály instabilitása je lenségének a megjelenésére 
ju tunk .

Megemlítjük továbbá, hogy a [134] do lgozatokban  fél-fenomenologikus elmélet 
alapján  tárgyalják az anha rm on ikus  kristályok instabil i tásának a  jelenségét.

Az utóbbi években többen is foglalkoztak a Bogoljubov-féle I/ q 2 elméletnek 
(q —  a sűrűség-sűrűség korrelációs függvény hullám szám a) [135] az  egy- és két
dimenziós kr is tá lystruktúrák stabili tásának a vizsgálatára való a lkalm azásával  [136], 
[137]. Ezekben a do lgozatokban  az instabilitás az a to m o k  egyensúlyi helyzetének 
nagy fluktuációjával kapcsolatos, mint azt például a [136] do lgozatban  is lá that juk :

("n}'
T • N  egydimenziós esetben

•- i ha  7 V 0 ° K  
T ■ \n N  ketdimenzios esetben

és ( í / ; | )~ ln  N  egydimenziós esetben, ha  7 '= 0 ° K .  ( N  a  rendszert a lk o tó  a tom ok  
száma.) Ezek a fluktuációk az egy- és kétdimenziós rendszerekben teljes egészükben 
a dim enziók alacsony számával kapcso la tosak  és harm on ikus  közelítésben éppen- 
olyan nagyok, mint az an h a rm o n ik u s  kö lcsönhatás  figyelembevétele esetén.

Dolgozatunk  3. fejezetében a lineáris láncnak —  az egydimenziós kristá lynak — 
az an h a rm o n ik u s  kölcsönhatásból e redő  instabilitásával fogunk foglalkozni. Vizs-

5 F izikai F o ly ó ira t X X/5
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gá la ta in k b a n  m in t független változókat az a tom ok  relatív e lm ozdulását vezetjük be, 
amely egydimenziós esetben is kicsi: lim <,(M„-;y„ + 1)2>l/2 =  const «  /  (ahol 1 az

/Y-*-oo
a to m o k  egyensúlyi távolsága), ami azt jelenti, hogy a lineáris rácsban létezik a  közeli 
r end ,  és ebben az érte lem ben a lineáris láncot úgy tekinthetjük, mint az a to m o k  kö tö tt  
rendszerét,  am elyben a  kollektív gerjesztések, a fononok  terjedhetnek [7], A lineá
ris láncnak  do lgoza tunk  3. fejezetében tárgyalt,  a kollektív gerjesztések terjedésével 
k ap cso la to s  instabil i tása teljes egészében az anha rm on ikus  effektusok által létre
h o z o t t  instabilitás,  és nincs kapcso la tban  az a to m o k  egyensúlyi helyzetének fluktuá
ciójával.

Összefoglalóan m egállap íthatjuk  tehát, hogy az anha rm on ikus  kristályok self- 
cons is tens  elméletét m a m á r  egy jól k ialakult,  kísérleti ada tokka l megfelelően a lá
tá m a s z to t t  e lméletnek tekinthetjük ,  am elynek a megfelelően általános, de amellett 
lehe tő leg  egyszerű m egfogalm azása  indokolt és hasznos.

Dolgozatunk célkitűzése:  az an h a rm o n ik u s  kris tá lyoknak a term odinam ikai 
Green-fiiggvényck m ódszere felhasználásán a lapuló  self-consistens elmélete rend
szeres kifejtése, az elmélet a lkalm azása  a kristályok tulajdonságait jellemző m ennyi
ségeknek  a m egha tá rozásá ra ,  és an n a k  a bem utatása ,  hogy e lméletünk milyen új 
f izikai e redm ényekre  vezet.

A 2. fejezetben a kollektív kép keretében m egalkotjuk a kristály H amilton- 
o p e rá to rá t . ’ M eg m u ta t ju k ,  hogy megfelelően megválasztott te rm odinam ikai  Green- 
fiiggvények segítségével ki tudjuk fejezni a kristály fizikai tulajdonságait jellemző leg
f o n to s a b b  mennyiségeket.  Ezután az an h a rm on ikus  kristályok self-consistens elmé
letét a p sz eu d o h a rm o n ik u s  közelítésben tárgyaljuk, majd részletesen kifejtjük az 
elm élete t  a fon o n o k  cs illapodására  vezető három -fononos  rugalm atlan  szórási folya
m a to k  figyelembevételével.

A 3. fejezetben bem uta t juk  az elmélet a lkalm azását az anha rm on ikus  lineáris 
l á n c  tu la jdonságainak  a vizsgálatára. E modell-feladat tárgyalását do lgozatunkban  
cé lszerűnek  ta r t juk ,  mivel ebben az esetben a számítások lényegesen egyszerűb
b e k  és jo b b a n  á t tek in the tők  mint egy reális három dim enziós kristály esetében.

A 4. fejezetben az an h a rm o n ik u s  kristályok self-consistens elmélete alapján szé
les hőm érsékle ti  cs n y o m ásha tá rok  között vizsgáljuk a lapcentralt köbös Bravais- 
rác csa l  rendelkező  kristály tulajdonságait  a közvetlenül szomszédos a tom ok  centrális 
p á rk ö lc sö n h a tá sá n a k  a figyelembevételével.

A z 5. fejezetben röviden összefoglaljuk az eredményeket.

2. A  termodinamikai Green-fiiggvényck alkalmazása 
az  anharmonikus kristályok self-eonsistens elméletében

Ebben  a fejezetben az an h a rm o n ik u s  kr is tá lyoknak egy olyan self-consistens 
e lm életé t  fejtjük ki, amelyik nem  épül a harm on ikus  közelítésre, mint kiindulási 
közelítésre. F e la d a tu n k  m egoldásához a statisztikus mechanika G reen -függvényes 
m ó d sz e ré t  fog juk  felhasználni.

E lőször is felírjuk a kristály H am il ton-operá to rá t .  Majd bevezetjük a meg
fele lően m egválaszto tt  két időa rgum en tum os te rm odinam ikai Green-függvényeket és 
m e g m u ta t ju k ,  hogy segítségükkel megfelelő közelítésben ki tud juk  fejezni a kris
tá ly  fizikai tu la jdonságait  je llemző legfontosabb mennyiségeket.

139



AZ ANHARMONIKUS KRISTÁLYOK SELF-CONSISTENS ELMÉLETE I. 497

Ezután megfogalmazzuk az  anha rm on ikus  kristály self-consistens elméletének 
a legegyszerűbb közelítését, a  pszeudoharm onikus közelítést, amelynek keretében 
nem  vesszük figyelembe a kristályrács rezgéseinek a  csillapodását, az elemi gerjesz
tések —  a self-consistens fon o n o k  —  véges élettartam át.

A kristály self-consistens elméletében figyelembe vehetők a  fononok  véges élet
ta r t a m á ra  vezető rugalm atlan  szórási fo lyam atok  is. A  fononok  csillapodására leg
alacsonyabb  rendben  a  há röm -fononos  rugalm atlan  szórási fo lyam atok vezetnek. 
A self-consistens elméletnek a h á rom -fononos  rugalm atlan  szórási fo lyam atokat figye
lembe vevő megfogalmazásával zárjuk le a 2. fejezetet.

2.1. A kristály Hamilton-operátora

Tekin tsünk  egy V  térfogatú, N  szám ú azonos a tom ból felépített Bravais-rácsot. 
Feltételezzük, hogy a kristályt ad iaba tikus  közelítésben [3]— [5] vizsgálhatjuk. Ebben 
az esetben a kristály IJ potenciális energiáját mint az a to m o k  pillanatnyi helykoordi
nátá inak  az t / = t / ( R , ,  . . . ,  R n) függvényét írhatjuk fel. A  rendszer teljes Hamilton- 
operá to ra  ekko r

. r  = / / + / / ,  =  z  i l l  + u ( n l t . . . , n M) + H 1 (2.1.1)

a lakban  írható , ahol i’, és R, az / rácsponthoz ta r tozó  M  töm egű a tom  impulzus-, 
illetve hclyzetvektor-operátora . D o lgoza tunkban  m indenütt olyan egységrendszert 
használunk, amelyben t i — I. A kristályt deform áló  F, külső erők hatásá t  a / / ,  Ha- 
m il ton -operá to r  írja le, amelyet egyszerű esetben

Ui =  ~  Z  F f RJ (2.1.2)
I, *

a lakban  írhatunk  fel (a  — .v, v, r).
Bevezetjük az lr egyensúlyi helyzetből való elmozdulás uf  operá tora it  az

RJ -  ( R f )  + tíf =  K +  u* (2.1.3)

definícióval,  ahol a ( . . . )  szimbólum az 1. fejezetben m ár bevezetett statisztikai á t 
lagérték-képzést jelöli (lásd az (1.1.4) formulát).

A im pulzus-operátorok  és az egyensúlyi helyzetből való elmozdulás ü, operá 
torai az

[uf; Pfi] — iS ' fd tr  (2 14)

[»?; « fl  -  [Pl', P?] =  0

felcserélést relációkat elégítik ki.
Fejtsük so rba  a kristály potenciális energiáját az egyensúlyi helyzetből való el

m ozdulás operá to ra i  szerint:

í / A . - J N) = l / o ( ! . ........ U f i  ' 2 > ( l . - . n ) M i - H ,  (2.1.5)
»=1 «! i . . .»

ahol az m, =  «*,', . . . ,  valamint a

0 ( 1 ,  . . . , « )  .  -  V“’ ... v ? ; ^ ,  . . . J N) (2.1.6)

5*
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jelöléseket alkalm aztuk .  U0( l l t  . . . ,  1N) a  kristályrács egyensúlyi helyzeti energiája, 
a kristály sta tikus energiája. A (2.1.5) sorfejtés felírásakor természetesen feltételez
tük, hogy a potenciális energia összes deriváltja létezik.

A sorfejtés <P( \ , ... ,/i) együttható it  a tom i e rő á l landóknak  nevezzük. A <P(l, . . . ,« )  
«-ed rendű  erő á l lan d ó  m átrixok  az l , . . . , w  indexeket illetően sz immetrikusak és 
tö b b  m ás feltételt is kielégítenek, amelyek a kristály potenciális energiája és annak  
derivá ltja inak  a sz im m etria- transzform ációkkal szembeni invarianciájából következ
nek [8]. Ezek figyelembevételével a kristály H am ilton-operá to rá t

a lakban  írhatjuk fel.
Célszerűnek bizonyul bevezetni az im pulzus-operátor  és az egyensúlyi helyzetből 

való e lm ozdulás  o p e rá to rá n a k  a Fourier- lranszform áltjait

ahol az etj  =  é_  ^  polarizációs vektorok Bravais-rács esetében valósak, teljes és orto- 
norm ált  rendszert a lk o tn ak :

A /c é r tékek  az első Brillouin-zónában fekszenek.
Az egyensúlyi helyzetből való e lm ozdulás  o p e rá to rának  a F ourier-kom ponense 

Q ij  és az  im pu lzus-operá to r  Fourier-kom ponense  P fj ,  amelyek a harm onikus  rács 
n o rm á lk o o rd in á tá in ak  a szerepét já tsszák, a

feleserélési re lác ióknak  tesznek eleget. Itt a A(k)  Kronnecker-függvény eggyel egyenlő 
m indazon  esetekben, a m ik o r  a l< vektor az inverz rács vektorával egyenlő bele
értve a nu lla -vek to r  esetét is — , és minden egyéb esetben zérussal egyenlő.

A Q k, és I \ j  o p e rá to ro k a t  kifejezhetjük mint a bk)  fonon keltő és a fonon 
e l tün te tő  o p e rá to ro k  lineáris kom bináció já t

(2. 1.8)

[Qí j ; Q v r ] =  P f A  =  0

(2.1.10)

(2 .1 .I I )
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ahol bevezettük a további szám ítások során előnyösnek b izonyult A t J= A ± f j  és 
B f j=  — B tn j  o p e rá to ro k a t ,  amelyek a

[Bar,  A t . j ]  =  2A(Jc +  Ü ' )S j r
J J JJ . (2. 1.12) 

^í'j ']  =  [Bíj \ Bí'j'\ — 0

felcserélési re lációknak  tesznek eleget.
A z uiftj frekvenciákat és az e^j polarizációs vek to roka t később self-consistens 

m ódon  fogjuk meghatározni.  A K vektor  a  fonon kváziimpulzusát jelöli, a  j  egész 
szám ú index pedig megadja, hogy a szóban  forgó fonon az  energiaspektrum  melyik 
ágához tartozik . Megjegyezzük, hogy az  ágak szám a Bravais-rács esetében három , 
m ert a longitudinális  rezgési ág mindig két transzverzális ággal párosul.

Ebben a reprezentációban a kristályrács (2.1.7) H am ilton-operá to rá t

/ /  =  B Í B k +  UQ+ 2  ‘f 2  K ( k t K ) A kl A in (2.1.13)
k  * *  n =  l « !  k ,  . . . k „

a lakban  írhat juk  fel, ahol k — {í<,j} és

K i k i ........k„) =

-  y  e« , i i+■...  ̂ÍC,PI„ ( ^ i V'i) _____( j  (J ... } ) (2 114)
Á  (7M N ioky i *  (2 M N ohJ I *  ........  N> * '

A V„(ki, . . . ,  k„) függvények szimmetrikusak a ( k lt  . . . ,  k„) változók felcserélését ille
tően és A (k i  +  .. . +  fcB)-ncl arányosak.

T ovábbi vizsgálataink szempontjából a kristály H am ilton-operá to rának  (2.1.13) 
a lak ja  bizonyult e lőnyösnek, és ezért á l ta lában ezt az  a lako t fogjuk számításainkban 
felhasználni.  L áthatjuk ,  hogy a  H am ilton -operá to r  (2.1.13) alakja nem  kevésbé ál
talános, mint a kiindulási (2.1.1) alak.

2.2. A kr istá ly  dinamikai je llem zői és a termodinamikai Green-függvények

A statisztikus m echanika Green-függvényes módszere a  kondenzált  rendsze
rek fizikájában igen hatásos m ódszernek bizonyult, és o t t  számos alkalm azást nyert. 
Ezt a m ódszert alkalm azzuk  do lgozatunkban  is: az anha rm on ikus  kristályok self- 
consistens elméletét a  két időargum entum os te rm odinam ikai Green-függvények fel
használásával építjük  fel. Ezek a függvények és a velük kapcsola tos m atem atikai 
m ódszerek m a  m ár  közismerteknek tekinthetők. Ezért nem érezzük szükségét annak ,  
hogy a  sta tisz tikus m echan ika  Green-függvényes m ódszerét rendszeresen ismertes
sük, a te rm odinam ikai Green-függvények tu la jdonságait á l talánosan vizsgáljuk. 
Az idevágó bőséges irodalom ból is csak szemelvényként h iva tkozunk  néhány a lap 
vető m u nkára  [12]— [18]. D o lgoza tunkban  a [18]-ban a lkalm azott m eghatá rozásokat 
és jelöléseket követjük.

M egm uta tjuk ,  hogy megfelelően megválasztott két időargum entum os te rm o 
d inam ikai  Green-függvények segítségével ki tud juk  fejezni a  kristály d inam ikai tu 
la jdonságait je llemző legfontosabb mennyiségeket, és levezetünk a továbbiak  szem
pontjából fontos néhány összefüggést.
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Vezessük be a

G'uHt-t') =  ( < t i f ( 0 ;« / ? ( ' ')»  =  - ~ / 0 ( / - O K ( ' ) ,  « ? ( 0 ]>  (2.2.1)

két időpon tos  re ta rdá lt  te rm odinam ikai  Green-fiiggvényt, ahol O ( t - t ' )  a Heaviside- 
féle lépcsőfüggvényt jelenti, a zárójelben levő operá to rok  k o m m u tá to rá t
jelöli.

A (2.2.1) Green-függvény idő szerinti Fourier- transzform áltját

( ? ? ,? ( / - O  =  j~ J  G tf(o ) )e -" > « - ' ,hko

( 2 . 2 . 2)

G t f ( o j ) =  f  G ff i( t)e ,H,dt

alakban  írhat juk  fel.
T ransz lác iós  szimmetriával rendelkező rendszer esetében célszerű bevezetni a

(2.2.2) Green-függvény  helykoord iná ták  szerinti ( (Q tj:  F ourie r- transzform ált
j á t  is:

G tfU o)  =  - , N  2  e i j e l j . e 'M - n ^ Q s y ,  <?£ ,»„ (2.2.3)
M  rs k j j ’

Bevezetjük végül a további szám ítása inkban  álta lában  felhasznált

GkA l ~ n  =  « AfJ(t); Al,.(/ ')»  = (2r,W )''\«2*(/); & •( '')»  (2.2.4)
Green-függvényt. Mivel az A k o p erá to rok  a fonon keltő és e l tün te tő  o p erá to rok  
lineáris kom bináció jakén t fejezhetők ki, ezért a (2.2.1), illetve (2.2.4) egyrészecske 
G reen-függvényeket egy-fonon Green-függvénycknek nevezzük.

M egm uta t juk ,  hogy a (2.2.1) Green-fiiggvénynek konkrét fizikai jelentése, é r
te lme van.

T ek in tsünk  egy egyensúlyi á l lapotban  levő rendszert, amelyre egy külső per- 
tu rb á ló  tér  hat.  A külső tér ha tásá t  a H{ időtől függő H am ilton-operátorra l írjuk 
le. Vizsgáljuk meg, hogyan változik valamilyen A fizikai mennyiség ( A ) a egyensúlyi 
á t lagértéke a külső p er tu rbá ló  tér hatásá ra .  Zubarev  [13], [181 m egm uta tta ,  hogy H[- 
ben lineáris közelítésben fennáll az

( A )  — ( A )0 +  & (A)  =  <>l>o+ /  ( ( A ( 0 ;  H [ ( t ' ) ) ) ,txd t '  (2.2.5)

összefüggés, mely szerint az  A  fizikai mennyiség át lagértékének a perturbáció  h a tá 
sá ra  bekövetkező S (A )  m egváltozását lineáris közelítésben a {(/4(í)í H{ ( ( ' ) ) ) " '  re
ta rdá lt  te rm odinam ikai  Green-függvény segítségével írhatjuk le. A lkalm azzuk ezt 
a z  á l ta lános  elméletet az  á l ta lunk  vizsgált esetre.

H asson  a  kristályrácsra egy / , ( / )  külső pertu rbá ló  tér, amelynek a ha tásá t  a
©o

H [ =  2  f r ( 0 R* = í  dc°e~lu,t 2  fi (0>) r* (2-2-6)
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időtől függő H an ii lton-operátorra l írjuk le. Az a to m o k n a k  a  külső tér ha tásá ra
bekövetkező ö (u f( t ) )  átlagos e lm ozdulását (2.2.5), (2.2.6) és (2.1.3) figyelembe
vételével

a lakban  írhat juk  fel, tehát  az a to m o k n a k  a  külső per turbáló  tér  ha tá sá ra  fellépő 
ö (u f( t )}  átlagos e lm ozdulását éppen a (2.2.1) re ta rdá lt  te rm odinam ikai G reen-függ
vény segítségével fejezhetjük ki.

A (2.2.7) kifejezés F ourier-kom ponensekre  felírva a

alakot ölti. Transzlációs szimmetriával rendelkező rendszer esetében a  külső p e r 
tu rbác ió t  célszerű síkhullám ok a lak jában  felírni:

kifejezés állítja elő. M egm uta tjuk ,  hogy a kristály sűrűségének kis m egváltozását a 
S ( u (k , (o ) )  e lm ozdu lásoknak  a k  vektor  irányába eső összetevői írják le. E cé l
ból fejtsük so rba  a q sű rűségoperá tor  Fourier-kom ponensé t  az  e lm ozdu lások  
szerint:

összefüggés írja le a fenti m egállap ításunknak  megfelelően.
Infinitézimálisan kis / ? ( « )  perturbác ió  esetén az a to m o k  ö(uj(a>)) átlagos e l 

mozdulásai ugyancsak kis mennyiségek minden co frekvencián, kivéve a  rezonancia- 
frekvenciákat,  amelyeket a G?,?(w) Green-fiiggvény pólusai h a tá ro zn a k  meg. K ö 
vetkezésképpen a kristályrács rezgési frekvencia-spektrum ának —  a  fo n o n o k  disz
perziós görbéjének —  a m eghatározását visszavezettük a (2.2.1) Green-függvény pó lus
helyei, illetve a csillapodás figyelembevétele esetén a Green-függvény m ax im um ai h e 
lyének a m eghatározására.

Többen  is m egm uta tták  (lásd, például [20]), hogy a lassú n e u tro n o k  egy-fono- 
nos koherens rugalm atlan  differenciális szórási hatáskeresztmetszete kifejezhető a
(2.2.1) re ta rdá lt  Green-függvény segítségével:

a<«f(/)> =  /  d t '  2  <<«?(0 ; 4 ( n ) ) " lf h n
- 1  i'P

(2.2.7)

(2.2.8)
i'ii

(2.2.9)
k

Ekkor  az átlagos elmozdulás Fourier-kom ponenseit  a

(2.2. 11)

vagyis a rendszer sűrűségének a kis megváltozását a

(2.2.13)
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ahol a  a  szórási hossz, qn és q , a neu tron  hu llám vek to ra  a kezdeti, illetve a végálla
po tban ,  q =  q x- q 0 és

A  lassú neu tronok  egy-fononos koherens rugalm atlan  differenciális szórási ha tás
keresztmetszetét mérve tehát  kísérletileg meg lehel határozni a (2.2.1) retardált  
te rm odinam ikai  Green-függvényt és így a kristályrács rezgéseinek a spektrum át.

L á tha t juk  tehát,  hogy a (2.2.1) re ta rdá lt  te rm odinam ikai Green-fiiggvény fizi
kai ta r ta lom m al rendelkezik, és kísérletileg m erhe tő  mennyiségekkel áll közvetlen 
kapcso la tban .

A  Green-fiiggvényes technika  a lka lm azása  esetén a statisztikai átlagértékek ki
szám ításához  ism ernünk  kell a megfelelő spektrálfüggvényt.  M egm uta tha tó ,  hogy az

ahol u> valós és Ö-~0.  H a  a spektrálfüggvény valós, ak k o r  egyszerű kapcsolat áll 
fenn a spektrá lfüggvény és a Green-fiiggvény képzetes része között :

M ie lő tt  a  (2.2.1) Green-fiiggvényből leszármaztál haló  korrelációs függvények 
v izsgálatá ra rá té rnénk ,  tek in tsük  át a (2.2.1) Green-fiiggvény szim m etria- tu la jdon
ságait. [18] a lap ján  a (2.2.1) Green-fiiggvény egyik szimm etria-tu la jdonságát a

egyenlőség fejezi ki. M in thogy  azonban  az uf o p erá to rok  hermitikus operá to rok  
u í 1= u f  és mozgásegyenleteik az időtükrözéssel szemben invariánsok, levezethetjük a

összefüggést is. A (2.2.18) és (2.2.19) sz im m etria- tu la jdonságok  a (2.2.1) Green-fiigg- 
vény képzetes részét illetően az

aß

Itt W t(q)  jelöli a Debye— W aller függvényt

. =  ! W >  =  í  2 V / < « 7 « ? >

e « , ( 1 - 0 q ‘ q f [ _ 2  Im  G?,?(co +  tó)] (2.2.14)

(2.2.15)

spektrá lfüggvény előáll í tható  a GJ/!(«)) Green-fiiggvény segítségével

G t f ( ( o + i 0 ) - G t f ( u > - i 0 )  =  - H e " ' 9 - I  (2.2.16)

I m G / , ? «  =  —l( e w/* -l) /f f ( « > )  

lm  Gtf(u>)a' =  } (e"'in-  i)  I f f  (to)
(2.2.17)

GiP(m±iS) =  GfiU-oy-ftf) (2.2.18)

G l/! (o )± iS )  — Gj'j (o) ±  iö) (2.2.19)

lm  G tf ( ( i )± i5 )  =  lm  G f j ( - w T t ó )  

Im  Gjfi (ío ±  iö) =  lm  Gj'j (o> ±  iö)

(2 .2 .20)

(2.2.21)

összefüggésekre vezetnek, (2.2.17) alapján fennáll továbbá  az

lm  G ff  (ü)± iö) =  -  lm  G tf  (coT iö) ( 2 .2 .2 2 )
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összefüggés is. Megjegyezzük, hogy (2.2.20)— (2.2.22) felhasználásával további szim
m etr ia - tu la jdonságokat is levezethetünk a (2.2.1) Green-függvény képzetes részére, 
m in t  p é ld á u l :

lm  Gff(o)±iS) =  — lm Gjfi( oj ^  tó)

=  -  lm  C f ] ( - í » ± i á )  =  - l m  Gtf(-(o±iö) (2.2.23)

A (2.2.17) összefüggés a lap ján  a (2.2.1) Green-függvény fent ismertetett-szimmetria- 
tu la jdonságainak  a felhasználásával könnyen beláthatjuk , hogy az I $ ( w )  spektrál- 
ftiggvényre fennáll az

/,’,? (« )  ~  e -" ,/0rjj f ( - o i )  =  (2.2.24)
összefüggés.

A  (2.2.1) Green-függvényböl tö b b  olyan korrelációs függvényt szárm az ta tha
tunk  le, amelyek kísérletileg m érhe tő  fizikai mennyiségekkel vannak közvetlen k a p 
csolatban. H atá rozzuk  m ost  meg ezeket a korrelációs függvényeket.

Az a n h a rm o n ik u s  kristály d inam ikai tu la jdonságainak  az elméleti vizsgálatánál 
az egyik legfontosabb  korrelációs függvénynek az a to m o k  egyensúlyi helyzetükből 
való e lm ozdu lásának  a korrelációs függvénye bizonyult, amelyet (2.2.17) és (2.2.24) 
felhasználásával

2 n I

ihoe- > • - ! } - ’ { -  lm  Gtf(o) +  iS)} (2.2.25)

a lakban  írha tunk  fel. Egybeeső t ~ t '  időargum entum ok  esetében az

(í/’ i/f) — ^  j  í/r-jcoth j  {—l m Gffi(w +  /<5)} (2.2.26)

0

statisztikus át lagértéket kapjuk meg.
A (2.2.25) korrelációs függvény ismeretében kiszám íthatjuk az a tom ok  sebesst*, 

korrelációs függvényét is

<t}/(/)i/f.(/ ')> =  'lf - .p < « ? ( 0 »/!(0 > =

1 j  e - lu,(,' - 0 { - l m G j P ( m  + tS)} ' (2.2.27)
— oo

A  (2.2.27) sebesség-korrelációs függvény segítségével pedig könnyen felírhatjuk a 
kristály átlagos k inetikus energiáját:

( T )  =  2 7 - ^  =  Z y  I J  tkaofi coth ~  { -  lm  Gff(co +  iS)) (2.2.28)
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Megjegyezzük, hogy az a to m o k  sebesség-korrelációs függvényét közvetlenül 
mérhetjük  a  M össbauer-efiektus felhasználásával, ugyanis [138J alapján a J 5 ,(l,) 
Doppler-elto lódást

JS<»> =  c =  I -  („•> (2.2.29)

a lakban  írha t juk  fel, ahol (v f)  a  rezonáns m ag  sebessége négyzetének az átlagértéke, 
E y a  y kvan tum  energiája , ŐE„ az energia eltolódás, c a  fénysebesség.

Felírjuk még a (2.2.4) Green-fiiggvény és a vele kapcsola tos ( A $ A k)  korrelációs 
függvény között  fennálló

( A t A k) =  (1(0 co th  ~ J { - I m < 7 * * . ( «  +  /,5)} (2.2.30)
0

összefüggést is.
Levezetünk m ost a (2.2.1) és (2.2.4) Green-fiiggvényekre vonatkozó , a  statisz

tikus középértékek k iszám ításához fontos és a tovább iakban  felhasználásra kerülő 
néhány  összefüggést, ún. összegszabályt.

Bebizonyítjuk, hogy fennáll az

I
2 n

I  c fw w ftf  ((0)(e"'in- \)  =  ^  j ’ lm G tf(o) + iö)} =  S„„S,r  (2.2.31)

összefüggés. A  (2.2.31) összegszabály b izonyítása céljából az 

-— <['■/*•(/): l,r  ( '')]> =  •#</')]>

1
2 TC

CV--

I  (Uo(oltf{m){e",<9 - \ } e - i" " - ' ' '  (2.2.32)

egyenlőségből indu lunk  ki, amely /==/' esetén (2.1.4) figyelembevételével a (2.2.31) 
egyenlőségre vezet.

A  (2.2.31) összegszabály segítségével a  (iP fuf.)  korrelációs függvényre a

2(7 Pfuf.)  =  < V V  (2.2.33)

összefüggést nyerjük. K iindulva to v áb b á  az

-1 ■i ( \ i P í ( t y . i P ? ( n r >  =  (2-2 .34)

egyenlőségből a (2.2.31) összegszabály bizonyításával ana lóg  m ódon  könnyen be
lá thatjuk ,  hogy fennáll az

2 n
I  Cöa/j5?((tí)(c ',,/® -  !)</«> =  I  co*{--lm  Gtf(o) +  iö)} (fco =  0 (2.2.35)
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összegszabály is, amelyet könnyen á l ta lánosíthatunk

OO OO

~  J  J  a)%n{-lm G ft‘.(u) + i8)}du) =  Q (2.2.36)

vagyis m ondha tjuk ,  hogy a spektrálfiiggvények páros m om entum ai zérussal egyenlők.
A  fentiekhez hasonló  m ódon  levezethetünk összegszabályt a  Gkk(a>) Green- 

ftiggvényre vonatkozóan  is

' /
ói(/ü){— lm  +  /<5)} =  2a)kőkk- (2.2.37)

és ek k o r  a (P kQk )  korrelációs függvényre a

2i \ P kQ t )  ~  ( B kA t )  =  ökk. (2.2.38)

egyenlőséget nyerjük.
A z összegszabályokat érdemes úgy is megfogalmazni, mint a  kristályrács rez

géseinek frekvencia-eloszlási függvényeire vonatkozó  normálási feltételt:

f  Gj(f& )daP ■■= 1 (2.2.39)
0

ahol

C , ( « 2) =  Z  { - I m « ß w ; 0 Ä ) ) - +»} (2.2.40)

M egm uta ttuk  tehát, hogy a kristályok d inam ikai tu la jdonságait leíró m ennyi
ségeket kapcso la tba  tudjuk hozni a (2.2.1) két időargum entum os retardált  te rm o
dinam ikai Green-függvények kel, és c függvények vonatkozásában  levezettünk több ,  a
későbbiekben felhasználásra kerülő összefüggést.

2.3. A kristály szabadenergiája, belső energiája és állapotegyenlete

M egm uta tjuk ,  hogy az an h a rm o n ik u s  kristály szabadenergiá ját és belső ener
giáját megfelelő közelítésben ki tud juk  fejezni a  bevezetett Green-függvények fel- 
használásával,  majd levezetjük a  kristály állapotegyenletét, amely m eghatározza a  
kristály egyensúlyi paramétereit.

E lőször a  kristály szabadenergiá jának a meghatározásával foglalkozunk és meg
m uta tjuk ,  hogy a szabadenergia kifejezését felírhatjuk, mint a bevezetett (2.2.4) egy- 
fonon Green-függvénynek a fononok  kölcsönhatási param étere  szerinti integrálját.

E célból vezessük be formálisan a kristályrács H am il ton-operá to rának  a (2.1.13) 
kifejezésébe a  fononok  X kölcsönhatási param éterét és bontsuk  a  H am ilton-operátort  
két részre

H{X)  =  H 0 +  H i(X)  (2.3.1)

1 4 8
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ahol
l , n ~  -l 2 j u)k[Bk Bk -\ A k A k) +  Uu{)x, ... )N) (2.3.2)

ft

HA*)=--Z\ 2 K, (A ........k, M ,  Z<^Ak+Ak (2.3.3)
W”  1 "■ k , . . . k„  4  *

Mini ismeretes, a szabadenergiá t a Z(X)  ál lapot összeg segítségével

F(X) ~  -0  In Z(X)  (2.3.4)
a lakban  írhatjuk fel, ahol

Z(;.)  =  Sp { c x p [ - / / ( A ) /« |}  (2.3.5)

Differenciálva a szabadenergia (2.3.4) kifejezését a X param éter  szerint a

‘ '  I <>X í  \  ,)X A
i)F(A) _  1

fix ~  Z (X )  
egyenletet nyerjük.

M ásrészt a (2.2.38) egyenlőség a lapján  felírhatjuk az

=  !  2 <  I V -  n \ H k\  l - ( A t \ l h .  //]■;} 0 (2.3.7)
2- h

azonosságot.  Figyelembe véve azonban  az  .•!*(/) és a RkU )  I leisenberg-operátorok- 
nak  a (2.3.1) H am ilton -operá to rra l  képzett mozgásegyenleteit:

i - ('  /fA( 0  IA k .H (X ) \  mk Bt U )  (2.3.8)
(it

és

/ ' [  i h u )  U h . » ( / ) i -(U

= c M , + 2 2 / '„ P 2 >'•;,( A./m ... Ä„)A, -  (2.3.9)
;; I ('/ I )! A | ...ft.,

a (2.3.7) kifejezésből az

■ 2 ' ' » . ( < « . * -  * { * " $ * ) ,  0 - J . I «

összefüggésre ju tunk. A kölcsönhatási param éte r  szerint integrálva a (2.3.fi) egyenle
tet a szabadenerg iá ra  (2.3.10) figyelembevételével az

i

F  -  Fn +  /•, == Fn + j  ‘‘I  ■ 2 Ä*)4 -  ( / t f  A k h )  (2.3.11)
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kifejezést nyerjük, ahol

Fn =  0 ^  In 2 sinh(cofc/2ö) +  C/0( í i , N) (2.3.12)
k

a szabadenergiának a H„ H am ilton-operá to r  felhasználásávál képzett nulladik köze
lítése (^ =  0 ).

A szabadenergia (2.3.11) kifejezésének a  jo b b  oldalán álló korrelációs függ
vények az egy-fonon Green-függvény segítségével könnyen kifejezhetők és így a 
szabadenerg iára  az

I Jt

F  = F 0 f  /  - -  /  í /w co th  (cu/2ö) ^  Tm C i(w  +  tó)} (2.3.13)
J  ' K J  k u>k
n n

kifejezést nyerjük, vagyis ily m ódon  a szabadenergia kifejezését előállítottuk az egy- 
fonon  Green-függvény felhasználásával.

A szabadenergia (2.3.13) kifejezését más a lakban is felírhatjuk. Felhasználva 
az  A k( t)  és a Bk( l)  o p erá to rok  (2.3.8) cs (2.3.9) mozgásegyenleteit, a Gkk.(a>) Green- 
függvény mozgásegyenletét

(a>2 — (o[)Gkll ((u) — <\k. 2o>k 4-

+  2<>h { 2  ( „ 4 " ,  ) ' ! ^  K ( ~ k - k * -  y  (2.3.14)

a lakban  írhatjuk  fel. Bevezetve a

C í(f t» )=  j ° >k (2.3.15)
m  -  ork

Grecn-függvényt, a (2.3.14) egyenletet felírhatjuk Dyson-egyenlet alakjában

Gu .(r„) =  G tö tk. 4- Gk 2  rikkl(L co)Gklk.(co) (2.3.16)
*1

ahol
V  nkkl(L to)Gltk .(a>) =

=  Z  27 *'■(--*. k , ... A r„ )« ^ s ... (2.3.17)
„ s 1 t« — I )'■ z

A Gkk (u>) Green-függvény /7U ,(A, ot) töm egoperá to ra  felhasználásával a szabad-
energia kifejezését

I co

F =  Fn F j  y  J -  J ~ j j r -j i Z  ( f íw , (w +  tó) C7fctt (<u 4- tó) -
I) — 00

- ! 7 U l( c a - t ó ) C tllk(f i> - / i )}  =
I  co

= F» + J  (,y j- J  -Jo ’. , [~2 2 (Re V(«)lmC»li(® + '̂ ) +
0 --00

+  Re <7m > )  lm /7H l(«> +  tó)}] (2.3.18)
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— t -  i

a lakban  írhatjuk fel. A szabadenergia 
kifejezését töm örebben  is felírhatjuk, 
h a  a (2.3.18) kifejezésben á t té rünk  a 

(  j '  j ,, ; komplex z frekvencia-síkban a  C  in-
__  [ tegrálási úton tö r tén ő  integrálásra a 2 .1

 1____ áb ra  szerint.  A C  integrálási út m agába
C ! )  zárja a valós tengelyt negatív bejárás-

ban (az ó ram u ta tó  járásával megegye
ző irányban), mint azt a 2 . 1a  ábrán 
lá thatjuk .  D eform áljuk  a C  integrálási 
utat egy pozitív bejárási! C, integrálási

2.1 ábra. A Green-függvény integrálásának útja ú tba ,  amely m agába  zárja a (e x p (z /f f ) -
a komplex frekvcncia-síkon — I } • függvény u)„ =  2 n in 0 , « =  : I,

± 2, . . .  pólushelyeit mint azt a 2. 1b ; l'>- 
rán lá thatjuk .  E k k o r  a residium-tétel felhasználásával a  szabadenergiára  az

i

F  =  Fn +  J  ̂ - 11k  J  <h ( e " » -  I) ' 1 Z  n kkl{z)Gklk(z)  -

0 c

1

--= Fn~ 0  I 2  2  n kkl((%)Gklk(to„) (2.3.19)
J  a  rtn k.kl
0

kifejezést nyerjük. A [29] és [30] do lgoza tokban  ezt a kifejezést a kauzális Green- 
függvények felhasználásával állíto tták elő. Megjegyezzük, hogy n ( ta -= 0 )~ Q  ennek 
következtében az o>„ gyök h = 0  esetében já ru léko t nem ad.

M iu tán  m egm uta ttuk ,  hogy a szabadenerg ia  kifejezését elő tudjuk állítani az 
egy-fonon Green-függvény segítségével, té rjünk  át a kristály belső energiájának a 
m egha tá rozásá ra .  A (2.1.7) M am ilton-operá torra l leírt kristály belső energiáját az

£  =  < « > =  2 - f | + Í / . 0 :..........! » H Í  2 / 0 ......... » )< « ."■ » .>  C2-3-20)

kifejezés ad ja  meg. E kifejezés első tagja, a kristály adagos  kinetikus energiája (2.2.28) 
a lap ján  kifejezhető az egy-fonon Green-liiggvény segítségével, így a tovább iakban  
csak a potenciális energia kifejezésével kell foglalkoznunk. A kristály átlagos po ten 
ciális energiája  k iszám ításához (2. 1.8), (2. 1. 11) és (2.1.14) felhasználásával írjuk át 
a potenciális energia kifejezését és úgy, m in t a szabadenergia számításánál,  vezessük 
be a X formális  param éte r t .  F.kkor írhatjuk

<Í/U)) -  2  2  K,(A. ... kn){Aki ... Akn) (2.3.21)
ti - ■ 1 H • k | ... kn

Differenciáljuk a (2.3.21) kifejezést a ?. pa ram éte r  szerint

L ( U O . ) )  -  2  2 K (kv  K ) { K  -  (2.3.22)

1 5 1
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A  (2.3.22) egyenlet jo b b  oldalán fellépő n-fonon korrelációs függvényeket közelítő
leg előáll í thatjuk  az  a lacsonyabb  rendű  korrelációs függvények segítségével. Ekkor 
a két-fonon és háro m -fo n o n  korrelációs függvényekre szorítkozva a (2.3,22) kifejezést 
közelítőleg

- á w » “

A "'1 í
77. |Ti ^n(^l  ••• k n) ... )(n  1 ^ -{-

n = l \ n ~  \ ) \ k x...kn [

+ (Aki ... AÔ n~^^-(AklAktAkt)

=  ^ Z < ( ű.V i) ( 3 « V m))<C/(A))+ £ 2’ < { W , W mV J ( W K) ) i U ( X ) )  (2.3.23)
/ , m  ^  i , m , n

a lakban  írhatjuk  fel. A A —0 és A =  1 ha tárok  között  integrálva a (2.3.23) egyenletet 
a A formális p a ram éte r  szerint a potenciális energia átlagos értékére az

< ( / > «  exp { J 2  ( ( » | V , ) ( i 7 „ V , „ ) ) } x
/, tn

X ex p  {/, 2  <(«/ V()(i?mVm)(f}nV„))}Uo0 t ........K )  (2.3.24)
I, tv , tt

kifejezést nyerjük. Feltételezve, hogy az elm ozdulás-operátorok  hárm asszorzatá
nak középértékét ta r ta lm azó  m ásodik  tényező já ru léka  kicsiny, a második hatvány- 
függvényt sorba  fejtve a potenciális energia átlagértékét közelítőleg

\ t / >  {1 +  i  2  (2.3.25)
I, in , tt

a lakban  írhatjuk  fel, ahol bevezettük az

0 0 i ,  h )  *= exp {I 2  <(íf|V,)(e7mVm)»í/<,(?t , 1„) (2.2.26)
l.m

függvényt, amely csak párkorre lác iós  függvényeket tartalmaz.
Szám ítsuk most még ki a m ásodik  tag já ru léká t a (2.3.25) kifejezésben. Fel

használva a  (2.3.10) összefüggést A I esetében és a (2.3.23) kifejezést, írhatjuk

I. tn, n

i
=  2 *

1 2 7 <(», v ,)  (í/,,. Vm) (»„ V„)) <Í7 > *
Z I rn n l  \  »'A /  A J * —*

i r  2 v2
/  </wcoth (o)/20) 2 ' <0 U>k {— lm  (cu-+/<5)} (2.3.27)

J k "h
I

2 /r
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M indezek a lap ján  a kristály belső energiáját közelítőleg

E =  ( / / )  -  Uo0 t .......1„)+0(1t ........ !„) +

1
4 n j  (kő co th  (w /20) Z  +  3 (" (!) <0k j {-- lm  Gk(<o +  tó)} (2.3.28)

a lakban  í rha t juk  fel, tehát a kristály belső energiáját is ki tud juk  közelítőleg fejezni 
a  k o rábban  bevezetett egy-fonon Green-függvények segítségével.

M ost levezetjük még a kristály állapotegyenletét. A kristály egyensúlyi állapota 
az ad o t t  F, külső defo rm áló  erők hatása  alatt alakul ki. Az egyensúlyi ál lapot fel
tétele az, hogy az egyensúlyi helyzetben levő bármely a to m ra  ha tó  eredő átlagos 
e rő  zérussal legyen egyenlő [7], [8]. Az egyensúlyi ál lapot feltételéből m eghatá roz
ha t juk  az a to m o k  egyensúlyi helyzetét. Vizsgáljuk meg e célból a  P * (t )  im pulzus
o p e rá to r  m ozgásegyenleté t és képezzük an n a k  a statisztikai átlagértékét.  Abból ki
indulva, hogy egyensúlyi á l lapo tban  bármelyik a tom  átlagos gyorsulása zérussal 
egyenlő, az a to m o k  egyensúlyi távo lságának , / , -nak  m eghatá rozására  az alábbi egyen
letet nyerjük:

/ ' I  ( iP H t ) )  =  <[//?. J H )  =  ( |  “ )  -  F? =  0 (2.3.29)

A (2.3.29) egyenletet további szám ítása inkhoz célszerű más a lakban  felírni. T ek in t
sük a  kiistály uaP infinitézimális hom ogén  deform ációjá t,  am ik o r  is az a to m o k 
n ak  az egyensúlyi helyzetükből tö r ténő  ö l elmozdulását a

=  (2.3.30)
p

összefüggés fejezi ki. E k k o r  a külső defo rm áló  erők  által végzett m unkát
a  tr^ß feszültségtenzor definíciójának megfelelően [8]

- H i f i )  =-- V Z  -  2 ’ F fő f .  =  Z  F f  Ip (2.3.31)
aß l . y  l . z . f l

a lak b an  írhatjuk  fel. Figyelembe véve azonban ,  hogy //,„ tetszés szerinti és Felhasz
ná lva  a (2.3.29) egyenletet, írhatjuk

'a / l = y  Z n  t , =  'v  z(f£)l ,  (2.3.32)

A (2.3.32) összefüggés a P  izo tróp  külső nyom ás esetében a

I -V I "V /  d U  \  , i
^  ”  3 V  0 ,1  ~~ 3 F  \ ( ) R j )  *

a lak o t  ölti. ahol az á t lagos potenciális energiát a (2.3.25) egyenlet ha tározza  meg.
A (2.3.33) egyenlet a kristály állapotegyenlete, amely összefüggést állapít meg a

P  nyom ás és a rácspon tok  /„ egyensúlyi távolsága között ,  vagyis meghatározza a 
kristályrács egyensúlyi paramétereit.  Az állapotegyenlet (2.3.33) a lak jában  az á t 
lagos potenciális energia szerepel,  így (2.3.25) figyelembevételével az  állapotegyenlet 
is kifejezhető a bevezetett egy-fonon Green-függvények segítségével.
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Ezzel m egm uta t tuk ,  hogy a kristály d inam ikai és term odinam ikai tu la jdonságait  
jellemző mennyiségeket megfelelő közelítésben ki tud juk  fejezni a bevezetett egy- 
fonon  Green-függvények segítségével, vagyis ha  valamilyen m ó d o n  sikerül m eg
ha tá roznunk  ezeket a Green-függvényeket, akko r  felhasználásukkal a kristály tu 
lajdonságait  a  levezetett összefüggések segítségével le tud juk  írni.

A tovább iakban  a Green-függvények m eghatá rozásának  a  problém ájával fogunk 
foglalkozni.

M ielőtt az  an h a rm on ikus  kristályok self-consistens elméletének á lta lános  meg
fogalm azására  rá té rnénk , vizsgáljuk m eg an n a k  legegyszerűbb közelítését,  a  pszeudo- 
harm onikus  közelítést,  amely nem  veszi figyelembe a  kristályrács rezgéseinek csilla
podását,  az elemi gerjesztések —  a  self-consistens fon o n o k  —  véges é lettar tam át.

A  kristály tu la jdonságait  leíró mennyiségek kiszámításához, m in t  az  előzőek
ben lá ttuk , ism ernünk  kell az egy-for.rn  Green-fiiggvényt. Az egy-fonon Green-függ- 
vény kiszám ítására e Green-fiiggvény mozgásegyenletét használhatjuk  fel. A (2.2. 1) 
G reen -függvény mozgásegyenletének felírásához szükségünk lesz a  u f ( /)  és P f ( t )  
o p e rá to ro k n a k  a (2.1.1) és (2.1.7) H am il ton-operá to rokka l képzett mozgásegyen
leteire, ezért először ezeket az egyenleteket ír juk fel:

A (2.2.1) Green-fiiggvényt kétszer differenciálva a  t idő szerint és figyelembe véve 
a (2.4.1) egyenleteket, a G $ ( t  — t ' )  Green-fiiggvény mozgásegyenletét

a lakban  írhatjuk  fel. M int lá thatjuk ,  a  H\ H am ilton-operá to r  nem  ad  já ru lék o t  a 
mozgásegyenlethez.

A G t f ( t ~ t ' )  egy-fonon Green-függvény mozgásegyenletének a jo b b  oldalán 
fellépnek a két-fonon, három -fonon ,  . . . , /i-fonon Green-függvények is, ahol n, a 
fononok  száma, tetszőlegesen nagy lehet. A (2.4.2) egyenlet m egoldására  a  szétkapcso
lás m ódszerét alkalm azzuk. Tekin tsük  először a legegyszerűbb szétkapcsolást, vagyis 
azt a szétkapcsolást,  am ikor  a  sok-fonon  Green-függvényt csak az egy-fonon Green- 
függvény segítségével fejezzük ki közelítőleg

Ekkor  a (2.4.2) egyenlet az egy-fonon Green-fiiggvény vonatkozásában  zá r t tá  válik

6 Fizikai F o lyó ira t X X/5

2.4. A pszeudoharnionikus közelítés

(2.4.1)

(2.4.3)
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és így a  kapcso lódó  G reen-függvények végtelen egyenletlánc,\ m ár az első tagnál 
m egszakad. Bevezetve az egy-fonon Green-függvénynek a (2.2.?) és (2.2.3) form ulák 
szerint képzett Fourie r- transzfo rm áltja i t ,  az  (2.4.2) mozgásegyenletet (2.4.3) figyelem
bevételével

M o/G tf(o> )  =  5tßö,r +  Z  GÜl-fto) (2.4.4)
m, v

a lak b an  írhatjuk  fel. K önnyen  belátható , hogy a (2.4.4) egyenlet ugyanolyan alakú, 
m in t  amilyen a lakú  egyenletet nyerhetünk a ha rm on ikus  közelítésre szorítkozva, 
az o n b an  a (2.4.4) egyenletben szereplő erő-á llandó  m átrix  renorm ált :

X 7
(2.4.5)V lm — Z-l

n = 0 » ■ 1...»

Ez ad a lapo t a r ra ,  hogy az  itt tárgyalt közelítést renorm ált harm onikus  vagy pszeudo
h arm o n ik u s  közelítésnek nevezzük,

A  p sz eu doha rm on ikus  erő-állandó  mátrix (2.4.5) kifejezésében a po ten 
ciális energia m ásodik  deriváltjának a  kristály egyensúlyi ál lapotára  képzett á t
lagos értéke szerepel,  (2.3.25) figyelembevételével beláthatjuk, hogy ez az a n h a r 
m o n ikus  kö lcsönhatás  já ru lék a in ak  a  szám ításba vételét biztosítja.

Bevezetve a  G';fr {oj) G reen-függvénynek a helykoord ináták  szerinti Fourier-  
transz form áltja i t  (2.2.4) a lapján ,  a (2.4.5) egyenlet megoldását

G'„Ho>) =  • ' 2  *m ' - °  (2.4.6)
M N  t i  <» -  "4 j

a lak b an  írhatjuk fel, ahol az  frekvenciákat az polarizációs vektorokat az

M e h to h  =  (2.4.7)
i.p

egyenlet határozza  meg. A (2.4.7) egyenletből (2.4.5) figyelembevételével lá thatjuk ,
hogy  a  rácsrezgések v)t j  frekvenciái pszeudoharm onikus  közelítésben hőmérséklet-
függő mennyiségek, hiszen kifejezésükben a korrelációs függvények szerepelnek. 
A  kristályrács egyensúlyi paraméterei ugyancsak a hőmérséklet függvényei, hiszen 
a rács (2.3.33) ál lapotegyenletében, amelyet (2.1.5) figyelembevételével

p =  -  L Z k Z  2  (I........"X » .  • ■ • ".> -  -  3\  2 K $1 (2.4.8)
5> í,cr »=--o "■ 1 ...n l.a

alakban  is fe lírha tunk , a korrelációs függvények szerepelnek.
A  pszeudoharm onikus  közelítésben az íi-fonon korrelációs függvények két-fonon 

korre lác iós  függvények szorza tá ra  esnek szét. Á llításunkat könnyen beláthatjuk  a 
korre lációs függvények spektrál előállításának a felhasználásával. írjuk fel az w-fonon 
korre lációs függvény spektrá l előállítását:

<«!••• »„> = 2n I) “ 1 { - 2  Fm C!...„(tu)} ( ló  (2.4.9)
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AZ ANHARMONIKUS KRISTÁLYOK SEI.F-CONSISTENS ELMÉLETE I.

E k k o r  a (2.4.9) egyenletben a <?,..„(«) «-fonon Green-fiiggvényre a (2.4.3) szétkap
csolást alkalm azva, a megfelelő korrelációs függvényre az

<«i ••• u » )p *  =  ( « -  ••• »„> (2.4.10)

összefüggést nyerjük. Ezt az eljárást tovább  folytatva végül is a

(» I .  •■■>»„>„ =  ( « “  !)(« —3)........ 3- l(M1W2><MsM4> -< Mn - l H»> =

= ( « — 1 )!!{<«(«,•+1>}"/!! (« =  » )  (2.4.11)

összefüggésre ju tu n k .  Következésképpen a pszeudoharm onikus erő-állandó (2.4.5) 
kifejezése

•Hl  =  Ví V» le ' (/„} =  Vf VJ, U  (2.4.12)

alakban  írható  fel és az állapotegyenlet (2.4.8) a

^  - L Z W Ü  (2.4.13)
1,7

alakot ölti, ahol 0  — 0 0 i ,  •••> í/v) a (2.3.26) átlagos potenciális energia a pszeudo- 
harm on ikus  közelítésben. Az egyenleteinkben e lőforduló  két-fonon korrelációs függ
vények a (2.4.6) Green-fiiggvények segítségével fejezhetők ki, vagyis a  kristály d i
namikai tu la jdonságait  leíró, a (2.4.6), (2.4.7), (2.4.12) és (2.4.13) egyenletekből álló 
egyenletrendszer self-consistenssé és zá r t tá  vált.

A kristály szabadenergiá ját cs belső energiáját p szeudoharm onikus közelítésben

l7P, ^  /•'(> I- 0 -  U „ - l  2 ’ <'Hj co th  (<»(l/20)  =

— 0 ^  In 2 sinh ( w ^ /20) +  0  — J 0)H co *h i(0tj/20)  (2 .4 .14)
tT ki

és
/y ,  -  ( T )  4- 0  (2.4.15)

a lakban  írhatjuk  fel, ahol a kinetikus energia átlagos értékéi a (2.2.28) kifejezés 
adja meg.

A (2.4.12) és a (2.4.13) kifejezésekből lá thatjuk , hogy a potenciális energia sor
fejtésének páros rendű tagjai <!>( ! , __ n) (n — 2, 4, ...) határozzák  meg a rácsrezgések
frekvenciáját, míg a pára tlan  rendű anha rm on ikus  tagok </>(!, . . . , /? )  (n =  1, 3, 5, ...)
a kristályrács egyensúlyi paramétereit ha tározzák  meg.

Az ilt tárgyalt pszeudoharm onikus  közelítés ekvivalens a kristály self-consistens 
elméletének a variációs elv alapján kidolgozott változatában bevezetett self-con- 
sislcns fonon közelítéssel, amelyet do lgozatunk  első fejezetében ismertettünk. Erről 
könnyen m eggyőződhetünk , ha a  (2.4.2) egyenletben a ((;/, ... u„; u{í(&')))’ //-fonon 
Green-függvény esetében a középérték-képzést nem a (2.1.1) pontos Hamilton-
operá to rra l  végezzük el, hanem a ( l . l . 2)-ben definiált //„ effektiv harm onikus  op e rá 
tor  felhasználásával. Ekkor  ugyanis az //-fonon Green-fiiggvény a Wick-tétel a lap 
ján  egy-fonon Green-függvényekre esik szét, így éppen az á l talunk bevezetett (2.4.3) 
szétkapcsoláshoz ju tu n k ,  és a erő-állandó  m átrix  a (2.4.5) kifejezéssel definiált 
0 ?/' pszeudoharm onikus  erőá llandó  mátrixszal egyenlő: . A pszeudohar-
m onikus  közelítés az elemi gerjesztések vonatkozásában  a  self-consistens tér köze-
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ütésnek felel meg, hason lóan  mint az R P A  közelítés a mágnesség elméletében [17J 
vagy az  e lektron-gáz elméletben [139],

Vezessük be a  G®f(w) Green-függvényt, amely az

h

llI. v
w2 M G t f  Uo) =  ön„ \ ß +  2  <*>?>„ CJ?r  (w) (2 .4 .16)

egyenletnek tesz eleget, ahol a  harm onikus  erő-állandó . A (2.4.16) egyenlettel 
definiált Gj?-(<o) Green-függvény felhasználásával a (2.4.4) egyenletet felírhatjuk a

Cf/(o») =  CT,í(öi)+ >’ C K ( o i ) { # í J - f e } C ? í ( c « )  (2.4.17)
m, r . y. 0

Dyson-egyerilet a lak jában .  A 2.2 áb rán  a GJj-(to) egy-fonon Green-függvény egyen
letét áb rázo ltuk  sem atikusan  a pszeudoharm onikus  közelítésben. Az áb ra  felső sorá

ban fekele négyzettel ábrázo lt  renor- 
C r  máit vertex-fiiggvényt a m ásodik  sor-
______  _ _ j i ... ,|. a  . . ban  áb rázo ltuk  sem atikusan.  O tt  feke

te körrel je lö ltük  a kiindulási (rcnor- 
m álatlan)  vertexfüggvényt, a két-fonon 

■ í j (( }) ( f p l ' korrelációs függvényeket a „buboré -

W kok"’ ábrázolják. Ez a sematikus áb rá 
zolás egyrészt jól illusztrálja azt,  hogy a 
pszeudoharm onikus  közelítésben aself-  

2.2 ábra. Az egy-fonon (iiecn-függvény egycnle- -consislcns fonon tél d iagram ja inak a
lének sematikus Ábrázolása pszeudoharmonikus végtelen soroza ta  felösszegezödik, más-

közeliiésben , réSzl jó l szemlélteti, hogy a két-fonon
korrelációs függvényeket a  Gif1 (to) 

G reen-függvény —  és nem a G’/Ho) G reen-függvény -  (elhasználásával számoljuk 
és így self-consistens tá rgya lásm ódot biztosítunk.

"Á szám ítások  és az eredm ényül kapott form ulák lényegesen egyszerűbbekké 
vá lnak ,  h a  az. a to m o k  között párkölcsönhatást  té telezünk fel. Érdemes röviden á t 
tekinteni ezt az esetet, ugyanis így lehetőség nyílik az elmélet egyes jellegzetességei
nek további diszkutá lására .  P árkölcsönhatás  lellclclezése cselében a potenciális
energiát

f 7 ( ß i ........R n) ~  ' <p(Üi~ ^m)  (2.4.18)

a lakban  írhatjuk fel. A renorinált  frekvenciát m eghatározó  (2.4.7) egyenletet ekkor  

M efj to l j  -  2  0  -  , ) ! , ) !  ^ (í) (2.4.19)
i./i ' '■> "i>

a lak b a n  állíthatjuk elő és a potenciális energia pszeudoharm onikus  közelítésben 
szám íto tt  (2.3.26) á t lagos értékét,  amelyet a tovább iakban  sell-consistens potenciál
nak  fogunk  nevezni, a

CpO -  >") =  exp { I  2  ^  v y v f } <p(l -  /Ti) (2.4.20)
cH
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AZ ANHARMONIKUS KRISTÁLYOK SELF-CONSISTENS ELMÉLETE I. 515

kifejezés adja meg, ahol Dtf, az egyensúlyi helyzetből való relatív elmozdulás korre
lációs függvénye

Ofí =  < (« f -w l) (« f - -« Ä )>  *=

J  v  2 1 ( I ~  coth  ( c ^ / 20) (2.4.21)
kj ajaj

A (2.4.19)— (2.4.21) egyenletek összevetése ú jra világosan érzékelteti a  self-consistens 
tá rgyalásm ód alkalm azását.  A  renorm ált  frekvenciát m eghatá rozó  (2.4.19) egyen
letben a (2.4.20) self-consistens potenciál szerepel,  ez u tóbbit  viszont a pszeudo- 
harm onikus  közelítésben pon tos  Green-függvény felhasználásával kiszám ított  pár
korrelációs függvény segítségével számítjuk ki. Mint láthatjuk, a párkorre lációs függ
vény (2.4.21) kifejezésében az renorm ált pszeudoharm onikus frekvenciák szere
pelnek. Itt jegyezzük meg, hogy a  pcrturbációs közelítés a lkalm azása esetében az 
egyenletek nem válnak self-consistenssé, mivel a k k o r  a párkorrelációs függvényt 
a nulladik  közelítés, vagyis a harm on ikus  közelítés Green-fiiggvénye felhasználá
sával kell kiszámítani,  tehát a párkorre lác iós  függvény (2.4.21) kifejezésének meg
felelő kifejezésben nem a pszeudoharm onikus renormált,  hanem  a 0%,- h a rm o 
nikus frekvenciák szerepelnek, így a /  egyenletrendszer nem válik self-consistenssé.

A teljesség kedvéért felírjuk még a kristály állapot-egyenletét, a szabadenergia 
és a belső energia kifejezését, párkölcsönhatást tételezve fel a kristályrács atomjai 
között

P -  ' 2 '  >r $ 0 )  (2-4.22)6>’ ,_r <>!,

/•• 2 ’ \ ° ,n 2 sinh (i»kijW )  -  " >i:i coth { v t j l f í ) ]  + N  2  <;> (?) (2.4.23)
ki \ 4 I 2 j

/;• 2 ’ "V «'III  ' í ;  +  o 2  vO) (2-4.24)
kj H í "  l  J

ahol v-~ VjN.
f. példa esetében is lá thatjuk tehát, hogy a kristály tu la jdonságainak a m eghatá

rozására p szeudoharm onikus  közelítésben egy self-consistens egyen let rendszert nye
rünk, amely egyenletrendszerhez a (2.4.19) (2.4.22) egyenletek tartoznak. Megoldva 
ezt az egyenletrendszert, k iszámíthatjuk a kristály renorm ált  rezgési frekvenciáját és 
egyensúlyi paramétereit ,  mint a hőmérséklet függvényét, mindezek ismeretében a
(2.4.23) és (2.4.24) formulák segítségével ki tudjuk számítani a kristály szabadenergiá
já t  és belső energiáját. A felsorolt mennyiségek ismeretében viszont a statisztikus 
m echanika,  illetve a te rm odinam ika  á ltalánosságban levezetett, jól ismert összefüggé
sei felhasználásával számos, a kristály d inam ikai,  term ikus és rugalm as’ tu la jdon
ságát leíró mennyiségei tudunk  kiszámítani.

Az általunk be vezeteti p szeudoharm onikus közelítéssel ekvivalens self-consistens 
fonon  közelítést felhasználva többen is foglalkoztak a kvantum kris tá lyok, illetve 
a nemesgáz kristályok tulajdonságait je llemző mennyiségek kiszámításával [58]— [62]. 
[64], [67], [109]. Jóllehet a fenti do lgozatokban  a nemesgáz kristályok tulajdonságait 
jellemző mennyiségeket széles hőmérsékleti határok  között volt lehetőség kiszámí
tani, a kapo tt  eredmények a kísérleti ada tokka l nem elég jól egyeznek meg. Ennek
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o k a  eléggé kézenfekvő. A  pszeudoharm onikus  közelítés ugyanis, m in t lá ttuk , nem 
veszi szám ításba az an h a rm o n ik u s  kö lcsönhatás  m inden  já ru léká t ,  s így például 
a  kö lcsönhatás  pá ra t lan  rendű  tag ja inak  a já ru léka i nem  szerepelnek az  elemi ger
jesztések  energ iá jának  renorm álásánál  (2.4.7), ill. (2.4.19) és a szabadenergia , vala
m in t  a  belső energia (2.4.14), (2.4.15), (2.4.23), (2.4.24) kifejezéseiben. M in t a to v á b 
b ia k b a n  látni fog juk ,  az  a n h a rm o n ik u s  kö lcsönhatás  pá ra tlan  rendű  tagjai a  fent 
em líte t t  kifejezésekben ugyanolyan  nagyságrendű  já ru lék o t  ad n a k  m ásod ik  közelí
tésben, mint amilyen nagyságrendű  já ru léko t  ad n a k  a  páros rendű  tagok első köze
lítésben. Ezt az á l l í tá sunkat a  per turbác ió-szám ítás  szokásos módszereivel elvégzett 
szám ítások  eredményei is igazolják. Az an h a rm on ikus  kö lcsönhatás  pára tlan  rendű  
ta g ja in ak  a  figyelembevétele lényegesen jo b b á  teszi az elméleti e redm ényeknek  a 
kísérleti ada tokka l  való megegyezését,  m int azt a  [105] és [107] do lgozatokból lát
ha t juk .

M ie lő tt  a  pszeudoha rm on ikus  közelítés tárgyalását befejezzük, vizsgáljuk még 
m eg a  (2.4.20) self-consistens potenciál fizikai jelentését. A párkö lcsönhatás  po ten
ciá l jának  a Fourie r- transzfo rm áltjá t

a lak b an  írhatjuk  fel. Behelyettesítve (2.4.25)-t a self-consistens potenciál (2.4.20) ki
fejezésébe és elvégezve a q szerinti integrálást [64], [109] a

-  {(27t)3 Det|Z )?,í |} -1/s f  d :'R < p O - ’» +  R ) c x p { - l Z  K W * ) - ' R ß} (2.4.26) 
J «/>

kifejezést nyerjük , am elyből könnyen leolvashatjuk a self-consistens potenciál fizikai 
je lentését.  A  potenciá l p sz eu doha rm on ikus  reno im álása ,  mint azt leolvashatjuk, azt 
je lenti,  hogy a kiindulási potenciá lt az a to m o k n a k  az ado t t  0 hőm érsékle thez ta r 
to z ó  egyensúlyi helyzetükből tö r ténő  viszonylagos e lm ozdulásának  a ta r tom ányára  
G auss-e loszlás  szerint á t lagoljuk. Az átlagérték-képzés következtében a self-con
sistens potenciá l a távo lságnak  s im ább  függvénye, m in t a  kölcsönhatási potenciái, 
a po tenc iá lgödör  mélysége kisebb, m in t amilyen a kiindulási potenciál mélysége 
volt, és a potenciá lfüggvény m in im u m a  a koord iná ta-rendszer  kezdőpontjá tó l a na 
g y o b b  távolságok  i rányába  to lód ik  el. M indennek  következtében, ha  a hőmérsékle t 
elég m agas ,  ilietve ha a nu llpont i  rezgések energiája elég nagy, am ik o r  is a Df,f\ 
ko rre lác iós  függvények m á r  nem  eléggé kis mennyiségek, a self-consistens potenciál 
a lak ja  m á r  lényegesen k ü lö n b ö z h e t  a kiindulási potenciál alakjától,  a  potenciál a n 
h a rm o n ik u s  vo ltából e redő  effektusok egyre lényegesebbé válhatnak,  vagyis a kris
tály tu la jdonsága i  lényegesen kü lönbözhetnek  a kristály harm on ikus  közelítésben szá
m íto t t  tu la jdonságaitó l.

(2.4.25)

0(1-ifi) =

=  2 ' <P (f7) exp { -  í  ([q(ü, -  «„)]*)} e'W m)
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Illusztrációképpen vizsgáljuk meg a self-consistens potenciál viselkedését egy
dim enziós esetben. Az a to m o k  közötti pár  kölcsönhatás potenciálját egy modell- 
potenciállal, a Morse-polenciállal írjuk le

I 2aru( r - l )  - l h
<p(r) =  e \e  " U  > —2e H r.  )] (2 .4 .27)

ahol f  a po tenciá lgödör mélysége a z r ~ r 0 helyen. A  £>’,£ korrelációs függvényt egy
dimenziós esetben a közvetlenül szomszédos a to m o k  párkö lcsönhatásá tfe l té te lezve

(2.4.28)

alakban  írhat juk  fel. Felhasználva a (2.4.20) és (2.4.27) kifejezéseket, a  self-consistens 
potenciál (2.4.28) figyelembevételével ez esetben

tp(x) -  Cz {e *<«••*«** — 2e~ar°* e*1-} (2.4.29)

a lakban  írhatjuk  fel, ahol y  = asu2(l)  és .v =  (r/r0) — 1. A 2.3 ábrán  a ip(x)/ f  self- 
consistens potenciált ábrázo ltuk  y  né
hány értéke mellett. Megjegyezzük, 
hogy a M orse-potenciál a r„ ~  6 p a ra 
méter-megválasztás esetén a z | r —r 0| ( ( r u 
ta r to m án y b a n  kevéssé különbözik  a  rea
lisztikusabb L en n a rd — Jones (12— 6) 
kölcsönhatási potenciáltól [69], ezért 
á b rá n k o n  is ezt a paraméter-megválasz
tást a lkalm aztuk.

A self-consistens potenciál (2.4.29) 
kifejezésében a szomszédos a to m o k  vi
szonylagos e lm ozdulásának  négyzetes 
középértéke szerepel: i r ( l )  — ( (m, ~
— Mj + i)2) és nem az a tom  elm ozdulása 
négyzetének az átlagértéke (» ;),  mint 
azt tö b b  do lgozatban  k o rábban  beve
zették [49]. [52]—[54], Megjegyezzük, 
hogy ez u tóbbi mennyiség, mint azt 
do lgozatunk  1. fejezetében láttuk, egy
dimenziós esetben még a T = 0 ° K  h ő 
mérsékleten is divergens, ellentétben az 
á l ta lunk  használt i r ( l )  mennyiséggel, 
amely egydimenziós esetben és véges 
hőmérsékleteken is véges mennyiség.

Jóllehet a pszeudoharm onikus  közelítés nem  biztosítja a kristály tu la jdonságai
nak megfelelő leírását a kristály létezésének teljes hőmérsékleti ta r tom ányban ,  ez 
a  közelítés mégis igen alkalm as kiindulási közelítésnek bizonyult az anharm onikus  
kristályok elméletében, és további számításaink során ezt a  közelítést mint kiindulási 
közelítést fogjuk alkalmazni.

Megjegyezzük azonban , hogy a kristály tu la jdonságait  bizonyos értelemben kva- 
litative eléggé tükrözi a pszeudoharm onikus közelítés, is, a számítások viszont a

2.3 ábra. A self-consistens potenciát 
<p(x)l c: (x  =  r/r0— 1)
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pszeudoha rm on ikus  közelítés a lkalm azása  esetén lényegesen egyszerűbbek és j o b 
ban  á t tek in the tők ,  m in t  a self-consistens fon o n o k  csillapodásának szám ításba vétele 
esetében. Az a n h a rm o n ik u s  lineáris lánc tu la jdonságait  ezért p szeudoharm onikus 
közelítésben fogjuk tárgyalni.  Megjegyezzük, hogy az instabilitás jelensége a pszeudo
h a rm o n ik u s  közelítésben éppen úgy fellép és jellege ugyanolyan, m in t  a  self-consistens 
elméletnek a fo n o n o k  cs illapodását is figyelembe vevő közelítéseiben. A z a n h a r 
m o n ikus  lineáris lánc tu la jdonságait  p szeudoharm onikus  közelítésben ko ráb b a n  a 
[79], [85]— [88] do lgoza tokban  tá rgyaltuk ,  a  lapcentrá lt  köbös ráccsal rendelkező 
kristály tu la jdonságainak  a vizsgálatával pszeudoharm onikus  közelítésben a [75], 
[78]— [79] do lgozatok  foglalkoznak.

2.5. A z  anharmonikus kristá ly  self-consistens elmélete

Az eddigiekben m egm uta t tuk ,  hogy az an h a rm o n ik u s  kristályok tulajdonságait  
je llem ző mennyiségeket ki tud juk  fejezni a  megfelelően megválasztott te rm odinam i
kai Green-függvények felhasználásával. Ezután kiszám ítottuk  a te rm odinam ikai  
G reen-függvényeket a self-consistens elmélet legegyszerűbb közelítésében, a pszeudo
harm o n ik u s  közelítésben, amelyben a self-consistens fononok csillapodását nem vesz- 
szük figyelembe és fo rm uláka t  vezettünk le e közelítésben a kristály tulajdonságait  
leíró m ennyiségek vona tkozásában .  M ost megfogalmazzuk az an h a rm on ikus  kris
tá lyok self-consistens elméletet legalacsonyabb rendben figyelembe véve a  self-con
sistens fo n o n o k  cs i l lapodására  vezető rugalm atlan  szórási fo lyam atokat.

A z a n h a rm o n ik u s  kr is tá lyoknak a self-consistens fononok  rugalm atlan  szórá
sát is szám ításba  vevő self-consistens elmélete k idolgozásakor célszerű a (2.2.4) egyen
lőséggel bevezetett

G u U - i ' )  =  J f r O ' í »  (2-5- 1)
két id ő p o n to s  re ta rdá lt  te rm odinam ikai  Green-függvényekből kiindulni. Az (2.5.1) 
definiáló egyenlőség felírásánál a kristály transzlációs szimmetriáját figyelembe vet
tük .  ezért k =  k \  A (2.5.1) Green-függvény mozgásegyenlete felírásához elő kell állí
tani a (2.1.11) egyenlettel definiált A k( t)  és Bk( t)  H eisenberg-operátoroknak  a (2.1.1) 
H am il to n -o p e rá to r ra l  képzett mozgásegyenletét. A keresett mozgásegyenleteket
(2.1.2) és (2.1.13) felhasználásával

i ' ^ A k ( t)r=  0h Bk( t)  (2.5.2)

/  B k{t)  — 2 i ” ---j 2 ’ Vn, x( - k . k , . . . k n) A k l . . . A KM ^ ^ \  (2;5.3)
ő t  1 «I

a lak b an  í rha t juk  fel, ahol a K„(A',, . . . ,k „ )  függvényt a (2.1.14) egyenlet definiálja.
A  (2.5.1) Green-függvényt kétszer differenciálva a / idő szerint és figyelembe 

véve a (2.5.2) és (2.5.3) mozgásegyenleteket, a (2.5.1) Green-függvény mozgás
egyenletét

-  ^  C u . ( / - / ' )  -  öj r 2oh S ( t -  / ' )  +
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a lakban  nyerjük eredm ényül.  Megjegyezzük, hogy a H x H am ilton-operá to r  a Green- 
függvény (2.5.4) mozgásegyenletéhez nem ad  járulékot.

A  k apo tt  (2.5.4) mozgásegyenlet jo b b o ld a lá n  a z ( ( A kl, A kn' ,A £ ,  (* ')))  w-fonon 
G reen-függvény áll, aho l  n a  fo n o n o k  szám a: « — 1 ,2 ,  . . . ,  m int lá thatjuk  n a  végte
lenhez tart . A G reen-függvénytechnikában  általánosan használt el járásnak meg
felelően a  (2.5.4) egyenlet m egoldására  a szétkapcsolás módszerét alkalmazzuk. 
D o lg oza tunkban  az  »-fonon Green-függvényt közelítőleg az egy-fonon és két-fonon 
Green-függvény fe lhasználására  korlá tozódva

sara  legalacsonyabb rendben  vezető há tom -fononos  rugalm atlan  szórási fo lyam atokat 
vesszük figyelembe. Plakida  [90] do lgoza tában  m egm uta tta ,  hogy a  tárgyalt  self- 
consistens elmélet á l ta lánosabban  is m egfogalm azható  és a há rom nál több  fononnal 
kapcsola tos rugalm atlan  szórási fo lyam atoka t  is figyelembe lehet venni. A [90] do l
gozat eredm ényeit  a Függelékben foglaljuk röviden össze.

A (2.5.5) szétkapcsolással m eghatározott közelítésben az (2.5.4) egyenlet Fourier- 
transzform áltját

a lakban  írhatjuk  fel. íihol a K  és K, függvényeket (2.1.14) figyelembevételével a

kifejezések ha tározzák  meg. A (2.5.7) és (2.5.8) kifejezésekben szereplő (U )  mennyi
ség a kristály átlagos potenciális energiája, amelyet a

n

<
n

■>

(2.5.5)

a lakban  állítjuk elő. így szám ítása inkban  csak a self-consistens fononok csillapodá-

or Glk.(o>) -  2(»kt)ir+ 2o>k 2 ’ %(-*, A-,)Cm .(co) +

(2.5.6)

(2.5.7)

es

alakban  írhatunk  fel.
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K önnyen beláthatjuk ,  hogy a (2.5.6) egyenletben a  K, függvényt ta r ta lm azó  tag 
a fon o n o k  energiáját a p szeudoharm onikus  közelítésben határozza  meg, m íg a K, 
függvényt ta r ta lm azó  tag a  fo n o n o k n ak  a há rom -fononos  rugalm atlan  szórási fo
lyam atokbó l e redő  csillapodását írja le a self-consistens tér  közelítésben. M iu tán  a
(2.5.5) szétkapcsolás a három ná l tö b b  fonon  rugalm atlan  szórásával kapcsola tos 
fo lyam atoka t  nem ta rta lm azza ,  természetesen a csillapodás kifejezésében sem je len 
hetnek meg azok já ru lékai .  Jogosnak  tek in the tő  az a feltevés, hogy a m agasabb  rendű 
rugalm atlan  szórási fo lyam atok  kisebb já ru lék o t  adnak  a fononok  csillapodásához, 
mint a három  fononos  rugalm atlan  szórási fo lyam atok.

A  (2.5.6) egyenletben szereplő o)k frekvenciák és ek polarizációs vek to rok  egye
lőre  m egha tá roza t lanok .  E mennyiségeket a pszeudoharm onikus  közelítésben fogjuk 
kiszám ítani ,  am ik o r  is m egha tá rozásuk ra  a (2.4.5) és (2.4.7) egyenleteknek meg
felelően az

o > l e t j =  ‘ 2 "  (2.5.10)
/WA l,m,p

egyenletet í rhat juk  fel. E k k o r  azonban  fennáll a

2ojk K (  - k .  k ' )  =  (2.5.11)

összefüggés és így a  (2.5.6) egyenlet

(to2 — (o£)Gkk (a)) =  2u)k<\k- +  (ok £  K,(-Ar. p. p ' ) G (rl̂  k.(a)) (2.5.12)
r. />'

a lakban  írha tó  fel, ahol a két-fonon Grccn-függvényre bevezettük a

G ? M t - *') « ' M O M O ;  ^ ( O »  (2.5.13)

jelölést. A  (2.5.13) két-fonon  Green-függvény szoros kapcsola tban áll a

G $ , A t - 0  =  A W ) ) )  (2.5.14)
és a

G f t . A t - O  = ( \ B , ( t ) B A 0 l  ^ r ( 0 »  (2-5.15)

két-fonon G reen-függvényekkel,  ezért e h á rom  két-fonon Grecn-fiiggvény m ozgás
egyenletét együttesen kell felírni. Differenciálva a (2 .5.13)—(2.5.14) két-fonon Green- 
függvényeket a  t id ő a rg u m en tu m  szerint,  egy egyenletrendszert kapunk ,  am elynek a 
jo b b  o lda lán  h á ro m -fo n o n  és további,  m agasabb  rendű Green-függvények is fellép
nek. I t t  ú jra  a szétkapcsolás m ódszerét a lkalm azzuk , hasonlóan  m in t a (2.5.4) egyenlet 
m ego ldásakor:

({CpA k l ... A kn; A k') )  2 < ( C PA k l ; A , ) ) ( n A kj)  +

+  i  ( { A kr  A t ) )  i  (C pA k W  n  A k\  (2.5.16)
f = 1 j*i /

aho l a  C„ o p e rá to r  az  A p, illetve a  B r o p erá to rra l  egyenlő. Megjegyezzük, hogy a
(2.5.16) egyenlőség m ásod ik  so rában  további szétkapcsolást a lkalm aztunk  a C v ope
rá to r t  ta r ta lm azó  korre lációs függvények vonatkozásában . Az a lka lm azo tt  szét
kapcsolást e l járások  lehetővé teszik, hogy a (2.5.1) Green-függvény töm egoperá to rá t
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a három -fonon  szórási folyam atok figyelembevételével számítsuk ki, a (2.5.16) szét
kapcsolás első tag jának  a  figyelembevétele azonban  lehetővé teszi, hogy a fononok 
frekvenciáját pszeudoharm onikus  közelítésben számítsuk ki.

D o lgoza tunkban  tehát kiindulási közelítésül a pszeudoharm onikus közelítést 
használjuk, és a Green-fíiggvény töm egoperá to rá t  a  három -fonon  szórási folyamatok 
figyelembevételével számítjuk ki. Megjegyezzük, hogy ezt az utat követtük a [72] 
és [73] do lgozata inkban  is, míg a [71] dolgozatban  a (2.5.16) szétkapcsolás első tagját 
nem vettük  szám ításba, és kiindulási közelítésül a harm onikus  közelítés't választo t
tuk. A  pszeudoharm onikus  közelítés kiindulási közelítésként való megválasztása in
doko lt  és következetes eljárás, egyben a számítások lényeges egyszerűsödésére is 
vezet, ezért a [71] dolgozat kivételével később m ár m indenü tt  ezt a megválasztást 
a lkalm aztuk.

A (2.5.13)— (2.5.15) Green-függvények Fourier- transzform áltjaira  vonatkozó  
egyenleteket (2.5.7), (2.5.8), (2 .5 .11) és (2.5.16) figyelembevételével

<oGj,’>-,k'(co) =  rj)„G™.'k.(a>) + r ty  G ^ ^ c o )

m G $ .k-((o) = o>„.G^-,k (o)) + o)pG(" x (o>) +

+  - V ’2 2  ~ p ’-P i )G Plk {(o) (2.5.17)
Pl

=  <f)r 6 r> . M  +  « V  6’$ .  *■(<») +

+  {  a ;, Bp.) h  b „a ; ) } 2 Z  r \  /> ,)£,„*.(«)
r i

a lakban  írhatjuk  fel. Megjegyezzük, hogy a (2.5.17) egyenletrendszer csupán abban  
különbözik  a [71] do lgozatban  nyert ana lóg  egyenletrendszertől, hogy a (2.5.17) 
egyenletrendszerben az o>p frekvenciák a fononok  pszeudoharm onikus közelítésben 
számított frekvenciái, és nem a harm on ikus  közelítésben számított fonon frekvenciák, 
mint a [71] do lgozatban .

A (2.5.17) egyenletrendszer megoldását

ÍJ’pp-.h M  =  2 / ' 0 -  P \  <») 2 ’ l~Á -P -  ~ P -  P\)GPlk (m)  (2.5.18)
pi

alakban írhatjuk fel. ahol

F {p ,  p \  w) .... jXr (2.5.19)
2  o r  -  (o>r  +  (op y  2 o r  -  (to p -  <ap.)

és Np -~{Ap A p\  Megjegyezzük, hogy a (2.2.38) összegszabály következtében 
N p—(A p  Bp) -  I és ígv ezeket a korrelációs függvényeket ta r ta lm azó  tag A'p +  Np- +  
+  2 =  0 .

A (2.5.12) egyenletet tehá t  (2.5.19) felhasználásával

(or - of) Gkk-(fti) = 2v)k ökk ■ +

+  2(0* 2 ’ f (p ,  P‘' P, P ' ) ^ ( - P -  k , ) G kík-(m) (2.5.20)
p.p.k,

a lakban  írhat juk  fel. amelyet, bevezetve a  H kk:(o ))  töm egoperátort  a

n kkl(«>) ~  2 ’ P, p ’) ^ ( - p ,  - p \  ky )F (p .  p \  io) (2.5.21)
PP'
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kifejezéssel, Dyson-egyenlet a lak jában  is felírhatunk

Gkk.(io) -  GÍ(w)Őu . +  G!(<u) y  n kki(a,)Gklk.(,o) (2.5.22)
*1

ahol a

, 2(0.
0!(a>) = ...a * „ (2.5.23)

(o — iok

Green-függvény a  p szeudoharm onikus  közelítésben m eghatá rozo tt  Green-fiiggvény. 
A tö m e g o p erá to r  kifejezésében szereplő l~.t függvény kiszámításánál az átlagos po 

tenciális energiái elegendő pszeudoharm o- 
L, C° nikus közelítésben szám ításba venni, ekkor
-  _ y H n  (2.3.26) és (2.5.8) figyelembevételével-

m ondha tjuk ,  hogy a töm egoperá to r  csak 
a párkorre lác iós  függvényeknek a l'üggvé- 

y  || )) nyc\ amelyeket viszont a (2.5.22) egyen-

:93. ...- „ létből m eghatá rozható  egy-fonon G reen-
\ f \  \  * függvények segítségével k iszám íthatunk.

f / t  a közelítést alkalm azva a (2.5.22) 
2.4 ábra. Az efey-tonon Green-függvcny egyen- egyenlet valóban zár t tá  vált. 
letének sematikus ábrázolása az ellek tiv köhös " A 2 4  áb rán  az egy-fonon Green-

közcliicsbcn függvény (2 .5.22) egyenletét ábrázoltuk
sem atikusan. Az ábra fe lső so rá b an  fekete 

négyzettel ábrázo lt  K, renorm ált  vertex függvényt a fent megfogalmazott közelítés
ben, amelyet effektiv köbös  közelítésnek nevezünk, az ábra  második sorában  á b rá 
zoltuk sem atikusan .  A párkorre lác iós  függvények vastag vonalú ábrázolása azt 
k ívánja szemléltetni, hogy a párkorre lác iós  függvényeket a Gu  (« )  Green-függvény 
felhasználásával és nem  a G*(í<j) pszeudoharm onikus  Green-fiiggvény felhasználá
sával szám ítjuk  ki. Megjegyezzük, hogy ebben különbözik elméletünk a [99]—{101 ] 
d o lg o z a to k b a n  kifejtett elmélettől, ahol ugyanis a pár  korrelációs függvényeket a 
Gk(co) G reen-függvény  segítségével számítják ki. Az. ál tálunk alkalm azott eljárás a 
self-consistens tá rgya lásm ódot következetesebben biztosítja.

A (2.5.22) egyenlet megoldását

G’u M  -  Gs ,(to) -  ., 27 '  „  , > (2.5.24)u  ■' o r - (» i j~  hO ijU ijio ))

a lak b an  írhat juk  fel, ahol a I l kj(o>) töm egoperá to rt  a

I Ik(oj) =  2 ’ i,7n(-*</> . / ' ') !2/ ’(/'• />'• « )  (2.5.25)
n. r

kifejezés adja meg. Megjegyezzük, hogy az áltálunk tárgyalt p iob lem ák  vizsgálata 
esetében a /7U l(w) tö m e g o p erá to r  diagonális és így (2.5.24) form ulára  ju tunk .  Az o p 
tikai jelenségek vizsgálatánál például, amellyel azonban  do lgozatunk  nem foglalko
zik, a tö m e g o p erá to r  nem diagonális  és így a (2.5.22) egyenlet megoldása bonyolultabb 
a la k b a n  í rh a tó  csak lei [ 149]— [151].
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A (2.5.25) töm egoperá to r  kifejezésében szereplő párkorre lációs függvényeket a
(2.5.24) egy-fonon Green-függvény felhasználásával

Nk (A? Ak) = I  f  duiie'"'*-l) ‘ [ - lm  Gk((o + iö)] =

(2.5.26)
0

a lakban  írhatjuk fel.
A (2.5.24) Green-fiiggvény pólusai határozzák  meg az elemi gerjesztések, a self- 

consistens fononok  frekvenciaspektrumát

-  (Otj + Re Í7W( U t )  (2-5.27)

A (2.5.25) töm egoperá to r  képzetes része a fononok csillapodását adja  meg, vagyis a 
félérték-szélességet

=  lm r i i j U i j  +  iő) (2.5.28)

így a kristályrács rezgéseinek frekvencia-eloszlási függvényét ado t t  k  kváziim- 
pulzus mellett a

/ \  ̂  ̂ i s'  / , -c\ ® 2 (t)kj f  Hj(co)
1Kj((o) =  - ~  l m 6 Ki(<o + n ' i ) -  2 , 2 l . / n / i  f -T T m *  (2.5.29)In Ót,- r  \c> -- í í j j  +l2o>í ; r {,(co)|

kifejezés hatá rozza  meg, amelyből leolvashatjuk, hogy e függvénynek véges szélességű 
m axim um a van ellentétben a pszeudoharm onikus közelítéssel, am ik o r  is ez a m axi
mum, mint azt a (2.5.23) Grecn-fiiggvénybö! is leolvashatjuk, (5-fiiggvény a lakúnak  
adódik .  Az eloszlás-függvény m ax im um ának  a helye és szélessége meghatározza a 
fononok  frekvenciáját és reciprok é le t tar tam át a {£/'} mennyiségek függvényében. 
Mini m ár h ivatkoztunk rá, a koherens rugalm atlan  neutronszórási kísérletekkel meg
h atározha tó  a  fononok frekvenciája és reciprok élettartam a. Megjegyezzük, hogy 
a tárgyalt közelítésben elvégzett num erikus számítások eredményei [ 100], [ 101] a 
neon és argon kristályok esetében jól megegyeznek a kísérleti adatokkal.

A kristály egyensúlyi param étereit  a kristály (2.3.35) állapotegyenlete határozza 
meg. Az állapotegyenletben a kristály potenciális energiájának az átlagos értékét a 
pszeudoharm onikus  közelítésben szám íthatjuk  ki. vagyis az állapotegyenletet köze
lítőleg

P = -  ' z  1 ^ 0 ( 1 ........J N) (2.5.30)

alakban írhatjuk fel, ahol az t7(7 ,, . . . ,  )N) függvényt a (2.3.26) összefüggéssel hatá
roztuk m eg.

A kristály term odinam ikai jellemzőit a szabadenergia, illetve a belső energia k i
fejezéseinek a felhasználásával számíthatjuk ki. Felírjuk, ezeket a mennyiségeket is
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az effektiv köbös közelítésben. A belső energia (2.3.28) kifejezését esetünkben célszerű 

E  =  ( h l) = l/0(íj , ?jy) + G ( } i .....Jv) +

' / í /w c o th  ( o ) / 2 0 ) Z  „ [~1™ G k(o) + iS)] + 2 Fa(0) (2.5.31)
k QíOk

0

a lakban  felírni, ahol bevezettük az  Fa(0) függvényt, amelyet az

■■= ~  2  < ° k { W  Bk) ~ ( A t A h)}

oo

=  -  /  d o )co th  (co/20) (,J ~ ° A [—lm  Gk(o) -f /<$)] =
o n J k 2(0k

0

J  do) co th  ((o/20 ) 2 {“  Re //t .(f'J) Ini Gk(<o 4- iÓ) -• lm Flk(o) f  iS) Re Gk(«)}
I

6n

(2.5.32)

összefüggéssel h a tá ro z tu n k  meg. Plakicla k im u ta t ta  [91], hogy az F 3(0) függvény az 
effektiv köbös  közelítés já ru lék a  a szabadenergia kifejezéséhez. A (2.5.32) kifejezés
ben a Gt (ft))asCJ(co) közelítést a lkalm azva és figyelembe véve a Hk(<o) tö m e g o p erá 
to r  explicit a lak já t,  az /~3(0) függvényt

1 - v  ..7 »»!■> í 0  +  w» )0  +/!„•)(! 4  >h ) -  n pn„ nk
k . p . p ■ I 0 ) n - \ - ( J ) r . - \ - (J ) k

I " i ( I 4 Wp4 n r  )  a p i i r  i (2 5 33)

«>,, 4  «>„■ -  o)k 
a lak b a n  is felírhatjuk, ahol az

N p =  (Ap/1p> ■ co th  (oJP/2()) -  2ii,, 4  1 (2.5.34)

összefüggés a lap ján  bevezettük az np mennyiségeket, amelyeket a

iip — [cxp(fOp/0)-  l ] ' 1 (2.5.35)

egyenlőséggel is defin iálhatunk. Megjegyezzük, hogy a (2.5.33) Kilcjezés megegyezik 
a per turbác ió-szám ítás  felhasználásával előállított ana lóg  kilejezéssel [140] [142], 
ha (2.5.33)-ban nem  vesszük figyelembe a pszeudoharm onikus  rcnormálást.  (Lásd 
evvel kapcso la tban  a  [99], [100] do lgozatoka t is.)

A vizsgált közelítésben m ost m ár  könnyen felírhatjuk (2.4.14) figyelembevételé
vel a szabadenerg ia  kifejezését

F  -  Fp, I- F \ ( f í )  -  0 y  111 sinh U»kj/20)  4
fi)

4- Ü (í} , . . . .  ),v) -  I  Z  (0U c0 " 1 W 2®) +  ^ ( 0 )  (2.5.36)
* i

a lakban .
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Foglaljuk  m ost össze eredményeinket.  Az effektiv köbös közelítésben felírtuk 
a (2.5.10), (2.5.24)— (2.5.26), (2.5.30) egyenletekből álló self-consistens egyenletrend
szert.  A z  egyenletrendszer megoldásai a  m egado tt  külső  feltételek mellett (0, P, 
illetve 0, V)  egyértelműen m eghatá rozzák  a kristály d inam ikai,  term ikus és rugal
m as tu la jdonságait .  A  m egoldások  ismeretében ugyanis a (2.5.30) egyenlet felhasz
nálásával ki tud juk  számítani a  kristály egyensúlyi param étereit  vagyis a  kristály 
té rfogatá t ,  m in t a hőmérséklet függvényét á l landó  nyom ás esetében, illetve a  fel
lépő nyom ást,  m in t a hőmérsékle t függvényét á l landó térfogat esetében; a (2.5.27) 
és (2.5.28) egyenletek felhasználásával kiszám íthatjuk  az elemi gerjesztések, a self- 
consistens fon o n o k  frekvenciáját és félérték-szélességét, a (2.5.31), (2.5.33) és (2.5.36) 
fo rm ulák  segítségével pedig a kristály belső energiáját és szabadenergiáját számít
hat juk  ki. A  k iszám íto tt  mennyiségek felhasználásával a statisztikus mechanika, il
letve a  te rm o d in am ik a  á l talános összefüggései segítségével számos más mennyiséget 
(pl. fajhő, hőtágulási együttható ,  rugalm as á l landók  stb.) szárm az ta tha tunk  le, vagyis 
a  fentiek alapján az ado t t  közelítésben k iszám íthatjuk  a kristály fizikai tulajdonságait 
je llem ző legfontosabb mennyiségeket.

A  fentebb felírt self-consistens egyenletrendszert a (2.3.26) self-consistens po
tenciál —  ami nem más, mint a kristály átlagos potenciális energiája a  pszeudohar
m onikus  közelítésben —  teszi m eghatá rozo ttá .  A self-consistens potenciál kiszámítá
sához ism ernünk  kell a kristályrács a tom ja inak  kölcsönhatási potenciálját. A  kölcsön
hatási potenciál ismeretében a szám ítások konkré t  fo rm ában  keresztiilvihetők, és így 
a kristály tu la jdonságait  elméletileg tanulm ányozhatjuk .

Evvel a  feladattal fogunk részletesen foglalkozni do lgozatunk  4. fejezetében, 
am ik o r  is a  közvetlenül szomszédos a to m o k  centrális párkölcsönhatásá t  feltételezve 
egy lapcentrált köbös kristályrács tu la jdonságainak  kiszám ítására fogjuk alkalmazni 
a  fentiekben kidolgozott self-consistens elméletet, és e példán bem utatjuk ,  hogy az 
elmélet milyen új fizikai eredm ényekre vezet.

Megjegyezzük, hogy az an h a rm on ikus  kristályok self-consistens elméletének egy 
másik, a fentivel ekvivalens változata  alapján num erikusán  kiszám ították  egyrészt a 
Ne, Ar, K r  és Xe nemesgáz kristályok, másrészt a He3 és H e4 kvantumkristá lyok 
tu la jdonságait  je llemző mennyiségeket [70], [99]— [108], [110]— [112], [115], [117]. 
A kísérleti ad a to k  és az elméleti eredm ények összehasonlítása alapján 'megállapít
hatjuk ,  hogy az an h a rm on ikus  kristály self-consistens elmélete az effektiv köbös kö 
zelítésben a kristály tu la jdonságainak  meglehetősen jó  le írását adja a kristály léte
zésének teljes hőmérsékleti ta r lom ányában .
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3. Az anharmonikus lineáris lánc

Az an h a rm o n ik u s  kris tá lyoknak do lgozatunk  m ásodik  fejezetében kidolgozott 
self-consistens elméletét ebben a fejezetben egy egyszerű modell: a lineáris lánc 
tu la jdonságainak  a vizsgálatára fogjuk alkalmazni. Jóllehet ez a modell meglehetősen 
távol áll a  reális, három dim enz iós  kristályoktól, és az e modellre nyert eredm ények
nek  a három dim enz iós  esetre való á l ta lánosításakor  kellő óvatossággal kell eljár
n u n k  [7], mégis érdemes elméletünket először erre a modellre alkalmazni,  mert 
ebben  az  esetben szám ítása ink  lényegesen leegyszerűsödnek, könnyebben á t tek in t
hetők.  mint-egy, a reálishoz közelebb álló kristálymodell vizsgálata esetében. M eg
jegyezzük egyben, hogy az an h a rm o n ik u s  lineáris lánc tu la jdonságait részletesen 
tan u lm á n y o z tá k  a perturbác iószám ítás  szokásos módszereinek a felhasználásával 
is [7], [8], [24], [140], [142], így lehetőségünk nyílik az á l ta lunk  kidolgozott self- 
consistens elmélet a lapján ,  illetve a perturbác iószám ítás  szokásos módszerei fel- 
használásával kapo t t  eredm ények összehasonlítására.

Az a n h a rm o n ik u s  lineáris lánc tu la jdonságait  először a pszeudoharm onikus 
közelítésben fogjuk tanulm ányozni,  ugyanis ez a közelítés, mint lá ttuk, további 
egyszerűsítéseket enged meg a szám ításokban , és így a kidolgozott elmélet alapvető 
vonásait  jo b b a n ,  á t tek in the tőbben  feltárja. Éppen ezért a  lineáris lánc esetében 
a p szeudoharm onikus  közelítést elég részletesen fogjuk tárgyalni. A lineáris lánc 
tu la jdonságait  kétféle külső feltétel m egadása  mellett fogjuk vizsgálni: az egyik 
esetben a  lineáris lánc hosszát tekintjük  rögzítettnek, a másik esetben a lánc végeire 
a lka lm azo tt  nyom ást ta r t juk  á llandó  értékűnek. Mint azt látni fogjuk, ha az á l landó 
külső  nyom ást megfelelően kis ér tékűnek választjuk meg. eredményeinket analit ikus 
a lak b an  is e lőáll íthatjuk.

A pszeudoha rm on ikus  közelítésben elvégzett számítások kifejtése után  a li
neáris  lánc tu la jdonságait  a  self-consistens fononok  cs illapodására vezető legegy
szerűbb  h á ro m -fo n o n  rugalm atlan  szórási fo lyam atok  figyelembevételével fogjuk 
vizsgálni a fen tebb  em lített két külső feltétel m egadása  mellett.

* Doktori értekezés. Az I. rész a Magyar Fizikai Folyóirat előző számában jelent meg.

I Fizikai Folyóirat XX/6 6 9
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A.

A z  a n h a r m o n i k u s  l i n e á r i s  l á n c  e l m é l e t e  a p s z e u d o h a r m o n i k u s
k ö z e l í t é s b e n

3.1 A self-consistens egyenletrendszer

T ekin tsünk  egy A' +  l egyfajtájú, M  töm egű a tom ból álló L  hosszúságú lineáris 
láncot. H a  a lineáris láncban csak a közvetlenül szomszédos a to m o k  kölcsönhatását 
vesszük figyelembe, akko r  ad iaba tikus  közelítésben a vizsgált rendszer Ham ilton-  
o p erá to rá t

* =  w + f f i =  í 4 4 í ^ . - j » . - i ) + f f i  (3.1.1)n~0 LM L „ = 1

a lakban  írhat juk  fel, ahol P„ és R„ az //-edik a tom  impulzus-, illetve koord ináta-  
operá to ra ,  <p(Rn — R„~i)  a  közvetlenül szomszédos a to m o k  közötti  kölcsönhatási 
potenciál ad iaba tikus  közelítésben. A  lineáris láncot deform áló  külső erők hatásá t  
a / / ,  H am il ton-operá to r  írja le, amelyet a lineáris lánc esetében

/ / i  =  P ( R s  - R 0) =  P  i  (Rn -  Rn- 1) (3 .1.2)
n= 1

a lakban  í rha tunk  fel, ahol P a lineáris lánc végeire ha tó  nyomás.
Bevezetjük a szomszédos a tom ok  / egyensúlyi távolságát és a  szomszédos a to m o k 

nak az egyensúlyi helyzetükből való relatív elm ozdulásának  operátorait  az

R „ ~ R n- l  =  ( R n ~  Rn- l )  + t<n-Un-l =  l + U « ~ “n - l  (3.1.3)

definiáló egyenlet segítségével, ahol a rendszer egyensúlyi helyzetére vona tkozta to tt  
statisztikai átlagértékképzést az (1.1.4) formulával m egadott  m ódon ,  a (3.1.1) 
H anii l ton-opcrátorra l  végezzük el.

ír juk  fel a lineáris lánc állapotegyenletét, amely összefüggést állapít meg a  P  
nyom ás és az a tom ok  I egyensúlyi távolsága között.  M in t a 2.3. pon tban  á ltalános 
esetben láttuk, az állapotegyenletet a legegyszerűbben abból a  feltételből kiindulva 
vezethetjük le, hogy az egyensúlyi á l lapotban  bármelyik a to m  átlagos gyorsulása 
zérussal egyenlő, vagyis fennáll az

i j l ( iP„{t))  =  ([iPn, t f } )  =  0  (3.1.4)

összefüggés, amelyből felhasználva a (3.1.1) és a (3.1.2) kifejezéseket, a lineáris lánc 
állapotegyenletét

p  = ~  l2  ( i l n <P(R » ~ * » - i ) )  =  ~ y  < ✓ < /»  (3 .15)

a lakban  nyerjük. A  (3.1.4) fo rm ulában  Pn(t)  az n-edik a tom  impulzus-operátorá t 
jelöli Heisenberg-reprezentációban. A

i i  ■
<P(R ) =  2 <P ( í ) e"'R; </»(?) =  t  f  d R ( p ( R ) e - i,,R (3.1.6)

« L
~ T
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F ourie r- transzfo rm áció  felhasználásával k önnyen  bevezethetjük a lineáris lánc H am il-  
to n -o p e rá to rá n ak  (3.1.1) kifejezésébe az egyensúlyi helyzetből való elm ozdulás ope
rá torai t .  Ebben  a reprezentációban  a (3.1.1) H am il ton-operá to rt

Z ^ j  + ̂ Z  Z + (3.1.7)

a lak b an  Írha tjuk  fel. M in t  látni fogjuk, a pszeudoharm onikus  közelítés a lka lm a
zá sa k o r  a  lineáris lánc H am il ton -operá to rának  (3.1.7) a lak já t  bizonyul célszerűnek 
felhasználni szám ításaink során.

í r juk  m ost fel a  do lgozatunk  2 . fejezetében definiált

=  « » „ ( 0 ; M O »  (3.1.8)

re ta rdá l t  te rm odinam ikai  Green-függvény mozgásegyenletét a lineáris lánc (3.1.7)
• H am il to n -o p e rá to rá n ak  fe lhasználásáva l:

d*
M i * j i ? GnA t - t ' )  =  ö ( t - t ' ) S n n -  +

+ ~- Z  <p(9)e,,,ty(({e'‘' (l'»~""-l) — «„.(O)) (3.1.9)
. $

M in t  lá tha t juk ,  a (3.1.9) egyenlet jo b b  oldalán fellép az

<<c'«(“, í v »  =  Z  « , ' »  (3.1.10)

töb b -fo n o n  fo lyam atoka t  leíró Green-függvény. A lkalm azzuk  most dolgozatunk
2.4. pon tjá b an  kifejtett pszeudoharm onikus  közelítést, vagyis egy olyan szétkap- 
csolási eljárást a sok-fonon  Green-függvények vonatkozásában , am ikor  az o k a t  
közelítőleg csak az egy-fonon Green-függvények felhasználásával állítjuk elő:

« e ' V * , , (/„,)) =  ^  Mn'» ~

»  2  - j  < { ' ' / ( " " - M«-i)}s - 1>5« ' V( Mn - «»' )) =

„  ( e .-«(«„-»„_, ) ) «(»/„ — m„_ i ) ; v »  (3.1.11)

A  (3.1.11) előállítás jo b b  o lda lán  fellépő korrelációs függvényekre ugyanezt a  k ö 
zelítést kell a lka lm aznunk ,  hogy a (3.1.11) előállítás zá r t tá  váljon. E  számítás ke
resztülviteléhez célszerű bevezetnünk az

F(X) =  F {  0) =  1 (3.1.12)

függvényt. Differenciáljuk a bevezetett (3.1.12) függvényt a  A param éter  szerint,  és 
a lka lm azzuk  a (3. 1. 11) típusú közelítést

®  >> =

-  >2 ^ ( « . - » . - ) ■ )  <* v « » . -

1 1 7 1
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A (3.1.13) egyenlőséget integrálva a A param éter  szerint a A =0 és a k  =  / integrációs 
h a tá ro k  között  az

— e - l /2 9a((u„-u„-i)i!) — e - l / 29afl2 (3.1.14)

kifejezést nyerjük, ahol figyelembe vettük, hogy a szomszédos a to m o k  viszonylagos 
e lm ozdu lásának  négyzetes középértéke nem függ az n indextől

«2 =  <(«»+1 -  k T )  =  <(«„ -  i<n -  i)2). (3.1.15)

Vezessük be a  (3.1.8) Green-függvény idő szerinti Fourier-transzform áltját

G „ A t ~ t ' )  =  - -  j  d m e - l^ - ^ G nn\ co) (3.1.16)

fo rm u la  a lapján .  Figyelembe véve, hogy ha a  határefiektusokat nem vesszük szá
m ításba ,  a  Gm (w)  Green-függvény csak az (w—n') különbségtől függ. és m aguktó l 
az  n indexektől nem függ, írhatjuk

=  ^ 2 > ' <l,- " ' , GJk(©). (3.1.17)

így felhasználva a  (3.1.11) és a (3.1.12) kifejezéseket az egy-fonon Green-függ- 
vényre az

w*G*(a>) =  I +  v f  2  </’ (f/)í’,'"('V/)2e - 1/2''íűa2(l — cos A7) Gk (to) (3.1.18)
LIVI q

egyenletet nyerjük a  pszeudoharm onikus közelítésben. A (3.1.18) egyenlet meg
o ldását

G*(w) = -t -'— T (3.1.19)m  -  co,

a lak b a n  írhat juk  fel. A (3.1.19) megoldás ugyanolyan alakú, mint a harm onikus  
közelítésben nyerhe tő  megoldás, azonban  a (3.1.19) kifejezésben a frekvencia 
r en o rm á l t :

2 4 /(0 ,  /)  . 2 k i  /((>, I) t  t  .
k =  — ~m —  sm y  =  -  a w °*’ (3.1.20)

ahol co„* a  rácsrezgések harm on ikus  frekvenciája, /  a harm onikus  erő-állandó
P = 0  esetében. Érdemes megjegyeznünk, hogy a frekvencia pszeudoharm onikus
renorm álási tényezője Ar-tól nem függ. A J \0 ,1 ) pszeudoharm onikus erőá llandót 
a  (3.1.18) egyenletnek megfelelően

Z W  0  =  j 2  v M e W f a Y e - v * * *  =  } < ? " ( / )  (3.1.21)

a lak b an  írha t juk  fel, ahol bevezettük a self-consistens potenciált a
- 21*

— R n - i ) )  «  * ( / )  =  2<P(<l)e""e- 'i*<'“* =  J  j f [ y ]  (3 l -22)

kifejezéssel. M in t  do lgozatunk  2. fejezetében láttuk, a  self-consistens potenciál nem 
más, m in t  a  kristály  átlagos potenciális energiája a pszeudoharm onikus közelítésben.
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M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  ( 3 . 1 . 2 2 )  k i f e j e z é s  l e v e z e t é s e k o r  a z  e x p  ( — 1 /2 .  q 2ü 2)  f ü g g v é n y t  
ü 2 s z e r i n t  s o r b a  f e j t e t t ü k  é s  a  q  v á l t o z ó  s z e r i n t  i n t e g r á l t u n k .  A  s e l f - c o n s i s t e n s  p o 
t e n c i á l t  f e l í r h a t j u k  m é g

j  oo £a

S  d x e ~ T v ( l + x l f ü i)  ( 3 . 1 . 2 3 )
— oo

a l a k b a n  i s ,  a h o l  x = R ^ t i 2. M i n t  a  ( 3 . 1 . 2 3 )  k i f e j e z é s b ő l  l á t h a t ó ,  a  k ö l c s ö n h a t á s i  

p o t e n c i á l t  a z  R ^ ^ ü * « !  k i s  t a r t o m á n y r a  á t l a g o l j u k  a  f o n o n o k  s e l f - c o n s i s t e n s  
t e r é t  f i g y e l e m b e  v e v ő  e x p ( — x 2/2) G a u s s - f ü g g v é n n y e l .  í g y  a  ( 3 . 1 . 2 3 )  i n t e g r á l h o z  
l é n y e g e s  j á r u l é k o t  a  <p(R) k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l - f ü g g v é n y n e k  c s a k  a  m i n i m u m 
h e l y  k ö r ü l i  r é s z e  a d .

A  ( 3 . 1 . 1 9 )  G r e e n - f i i g g v é n y  i s m e r e t é b e n  k ö n n y e n  f e l í r h a t j u k  a z  k o r 
r e l á c i ó s  f ü g g v é n y t

<«V "*> =  —  / d a t i e r * - l ) - 1 { - 2  l m  G nn.(<o +  iő ) } ,  ( 3 . 1 . 2 4 )in  J— eo

é s  e k k o r  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  ( 3 . 1 . 2 2 )  k i f e j e z é s é b e n  s z e r e p l ő  ü 2 k o r r e l á c i ó s  
f ü g g v é n y r e  ( 3 . 1 . 1 9 )  f e l h a s z n á l á s á v a l  a z

ü 2 -  < ( /V - » „ - . ) 2> =  c o th  (W*/2Ö) =

ni 2

=  —  J  é p  s i n  tp c o t h  ^ °2q  a  s ’n  O - 1  -2 5 )

0

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a h o l  a z  e g y e n l ő s é g  m á s o d i k  s o r á b a n  a  k  s z e r i n t i  ö s s z e g e z é s r ő l  
á t t é r t ü n k  a  c p ^ k l/ l  v á l t o z ó  s z e r i n t i  i n t e g r á l á s r a .  I t t  co0L - ( 4 j e l ö l i  a  li 
n e á r i s  l á n c  m a x i m á l i s  r e z g é s i  f r e k v e n c i á j á t  h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n ,  r- - 0 / w oL
a  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  h ő m é r s é k l e t .

A  l i n e á r i s  l á n c  t u l a j d o n s á g a i t  a  0  h ő m é r s é k l e t e n  k í v ü l  a  l i n e á r i s  l á n c  r ö g z í t e t t  
h o s s z a  L = N I ,  v a g y a  P  k ü l s ő  n y o m á s  d e t e r m i n á l j a .  E z e k  a  m e n n y i s é g e k  a  l i n e á r i s  
l á n c  ( 3 . 1 . 5 )  á l l a p o t e g y e n l e t é n e k  t e s z n e k  e l e g e t ,  a m e l y e t  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  

( 3 . 1 . 2 2 )  k i f e j e z é s é n e k  a  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l

P  =  - - [ < < ? ' ( / ? „ -  / ? „ _ , ) >  =  - { < ? ' ( / )  ( 3 - 1 .2 6 )

a l a k b a n  í r h a t u n k  fe l .
A  ( 2 . 3 . 2 0 )  é s  a  ( 2 . 4 . 2 4 )  f o r m u l á k a t  a l k a l m a z v a  a  l i n e á r i s  l á n c  e s e t é r e ,  k ö n n y e n

b e l á t h a t j u k ,  h o g y  a  l i n e á r i s  l á n c  b e l s ő  e n e r g i á j á t  a z

E  =  ( H )  =  n ( - ^  +  N j (<p ( R „ - R „ - i ) )  =

=  N ^ f 2 <OS ^ ( ^ / 2 0 )  +  N? < H I )  ( 3 - 1 . 2 7 )
2 N  k 2  ^
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k i f e j e z é s  s e g í t s é g é v e l  í r h a t j u k  fe l .  F i g y e l e m b e  v é v e  a z o n b a n  a  ( 3 .1 .2 0 )  'és ( 3 . 1 . 2 5 )  
k i f e j e z é s e k e t ,  a  b e l s ő  e n e r g i a  k i f e j e z é s é t

^ £ =  2  W W + M O ü * }  ( 3 . 1 . 2 8 )

a l a k b a n  is  f e l í r h a t j u k .
í g y  f e l í r t u k  a  ( 3 . 1 . 2 0 ) ,  ( 3 . 1 . 2 1 ) ,  ( 3 . 1 . 2 2 ) ,  ( 3 . 1 . 2 5 ) ,  ( 3 . 1 . 2 6 )  é s  ( 3 . 1 . 2 8 )  e g y e n l e t e k 

b ő l  á l l ó  z á r t ,  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t r e n d s z e r t ,  a m e l y  m e g h a t á r o z z a  a  l i n e á r i s  l á n c  
t u l a j d o n s á g a i t  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n .  E z t  a  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t 
r e n d s z e r t  a  ( 3 . 1 . 2 2 )  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  t e s z i  m e g h a t á r o z o t t á ,  a m e l y e k e t  k i 
s z á m í t h a t u n k .  h a  a z  a t o m o k  k ö z ö t t i  <p(R) k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l  i s m e r t .

S z á m í t á s a i n k b a n  a  k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l t  e g y  m o d e l l - p o t e n c i á l l a l .  a  M o r s e -  
p o t e n c i á l l a l

<p{R) =  D { [ e ~ ‘, ( R ~ ro) — I]2 — 1} ( 3 . 1 . 2 9 )

h e l y e t t e s í t j ü k ,  a h o l  r „  —  a z  a t o m o k  á t l a g o s  t á v o l s á g a  h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n :  
</>'(/•„) — 0 :  D  —  a  p o t e n c i á l g ö d ö r  m é l y s é g e  < p ( r „ ) ~ — D ;  é s  a  h a r m o n i k u s  e r ő 
á l l a n d ó t  a  / ' ~  1 /2 ip " ( r „ )~ D a ~  k i f e j e z é s  a d j a  m e g .  M e g j e g y e z z ü k  [69]  a l a p j á n ,  h o g y  
a  M o r s e - p o t e n c i á l  a z  a r„- - ()  p a r a m é t e r  m e g v á l a s z t á s  e s e t é n  a  l i n e á r i s  l á n c  h ő t á g u l á s i  
t a r t o m á n y á b a n  k e v é s s é  k ü l ö n b ö z i k  a  L e n n a r d — J o n e s  ( 1 2 - 6 )  k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n 
c i á l t ó l ,  e z é r t  a  t o v á b b i a k b a n  e z t  a  p a r a m é t e r - m e g v á l a s z t á s t  f o g j u k  h a s z n á l n i .

E k k o r  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l r a  a  ( 3 . 1 . 2 2 )  é s  a  ( 3 . 1 . 2 9 )  f o r m u l á k a t  f e l h a s z 
n á l v a  a

<p ( l )  =  D { ( '~ 2"r,’( ' « — 2 e “  ^ r» * V v/2} ( 3 . 1 . 3 0 )

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a h o l  b e v e z e t t ü k  a z  r  =  a* i ía =  3 6 ( t7 2/ r* )  j e l ö l é s t .  M i v e l  a  t o v á b b i a k 
b a n  s z ü k s é g ü n k  le s z  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  d e r i v á l t j a i n a k  k i f e j e z é s e i r e  is,  k i 
s z á m í t j u k  a z o k a t :

</>'(/) =  — 2  - [e  r" } e~* — e  " ^ r<> ^í’r ' 2}. ( 3 . 1 . 3 1 )

t p " ( l )  2 / { 2 e  e2y — e  ° " ( r" ' )  ey!2}.  ‘ ( 3 . 1 . 3 2 )

E z e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  l i n e á r i s  l á n c  á l l a p o t e g y e n l e t é t

P *  =  6 { e   ̂ )  c 2y — e  ( ro ' e ^ 2} =  6 e  ^ r" ^ eyl2 {e  1} ( 3 . 1 . 3 3 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  a h o l

P “ =  P - ß  ( 3 . 1 . 3 4 )

a  r e d u k á l t  n y o m á s .
A  f o n o n  f r e k v e n c i á k  p s z e u d o h a r m o n i k u s  r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő j é r e  ( 3 . 1 . 2 0 ) ,

( 3 . 1 . 2 1 ) ,  ( 3 . 1 . 3 2 )  é s  ( 3 . 1 . 3 3 )  f e l h a s z n á l á s á v a l  a z

a 2 =  r B( Í ” 1) e v/2{2e “ 6( Í  - 1) <?*/*-  1} =  Pl .  +  e ~ n Í r r 1) eiy  ( 3 . 1 . 3 5 )

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a m e l y  ö s s z e f ü g g é s t  á l l a p í t  m e g  a  a  r e n o r m á l á s i  e g y ü t t h a t ó  é s  
a z  y  m e n n y i s é g  k ö z ö t t .  A  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 1 . 3 3 )  á l l a p o t e g y e n l e t é b ő l  k ö v e t k e z ő e n
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u g y a n i s ,  h a  a  l á n c  v é g e i r e  h a t ó  n y o m á s t  á l l a n d ó n a k  t a r t j u k ,  a k k o r  a  l á n c  h o s s z ú 
s á g á n a k  k e l l  v á l t o z n i a  a  h ő m é r s é k l e t  f ü g g v é n y é b e n ,  v a g y i s  /  a  ( 3 . 1 . 2 5 )  e g y e n l e t  
a l a p j á n  h ő m é r s é k l e t - f ü g g ő  y  m e n n y i s é g  f ü g g v é n y e  k e l l  l e g y e n ,  h a  v i s z o n t  a  l á n c  
h o s s z á t  r ö g z í t j ü k ,  a k k o r  a n a l ó g  m e g f o n t o l á s  a l a p j á n  a  l á n c  v é g e i n  j e l e n t k e z ő  P  n y o  
m á s  l e s z  a z  y  m e n n y i s é g  f ü g g v é n y e .

A  f e n t i  m e g j e g y z é s e k  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  a  ( 3 . 1 . 2 5 )  e g y e n l e t e t

ji/2

X a y ( o i )  — J  d(p s i n  (p c o t l i  ( a  s i n  <p/2r)  ( 3 . 1 . 3 6 )
0

a l a k b a  í r h a t j u k  á t ,  a h o l  X = (n D / c o ni )  a z  a t o m o k  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  k ö t é s i  á l l a n d ó j a ,  
é s  a z  v ( a )  f ü g g v é n y t  a  ( 3 . 1 . 3 5 )  e g y e n l e t  h a t á r o z z a  m e g .

A  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é b e n  s z e r e p l ő  i n t e g r á l  k ö z e l í t ő l e g  
k i s z á m í t h a t ó  a n a l i t i k u s a n  a  m a g a s  ( t » I ) ,  i l l e t v e  a z  a l a c s o n y  ( t - s c l )  h ő m é r s é k l e t e k  
e s e t é b e n ,  a m e l y  h a t á r e s e t e k b e n  i ly  m ó d o n  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e t

2 4
i l l e t v e

:)1X « s j ’( a )  =  j t t  { l  +  1 | a~ |  |  ( t » 1 ) ,  ( 3 . 1 . 3 7 )

X a  v ( a )  =  1 +  1 ( t < k I )  ( 3 . 1.3 8 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fel .
L é n y e g e s  m e g j e g y e z n ü n k ,  h o g y  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  e g y é r t e l m ű e n  

m e g h a t á r o z z a  a  l i n e á r i s  l á n c  t u l a j d o n s á g a i t  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n ,  
u g y a n i s  a d o t t  X. r , /, i l l e t v e  P *  é r t é k e k  m e l l e t t  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  e g y e n l e t  m e g o l d á s a ,  a z  
a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő  i s m e r e t é b e n  a  ( 3 . 1 . 2 8 ) ,  ( 3 . 1 . 3 0 ) ,  ( 3 . 1 . 3 3 )  
é s  ( 3 . 1 . 3 5 )  f o r m u l á k  f e l h a s z n á l á s á v a l  k i s z á m í t h a t j u k  a z  a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l 
m o z d u l á s á n a k  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k é t ,  a z  a n h a r m o n i k u s  l i n e á r i s  l á n c  b e l s ő  e n e r g i á j á t ,  
é s  a  f e l a d a t t ó l  f ü g g ő e n  a  l á n c  h o s s z á t ,  i l l e t v e  a  l á n c  v é g e i n  f e l l é p ő  n y o m á s t .  A  t o 
v á b b i a k b a n  t e h á t  a z  a d o t t  k ü l s ő  f e l t é t e l e k  m e l l e t t  k e r e s s ü k  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  
e g y e n l e t  m e g o l d á s á t ,  a m e l y n e k  s e g í t s é g é v e l  k i s z á m í t h a t j u k  a  l i n e á r i s  l á n c  t u l a j d o n 

s á g a i t  j e l l e m z ő  m e n n y i s é g e k e t .

A  t o v á b b i a k b a n  k ü l ö n  f o g j u k  v i z s g á l n i  a z t  a z  e s e t e t ,  a m i k o r  a  l i n e á r i s  lánc- 
h o s s z á t  t a r t j u k  r ö g z í t e t t n e k  é s  a z t  a z  e s e t e t ,  a m i k o r  a  l i n e á r i s  l á n c  v é g e i r e  á l l a n d ó  

n y o m á s  h a t .

3 . 2 .  A  rö g z íte tt  hosszúságú lin e á r is  lán c

V i z s g á l j u k  e l ő s z ö r  a z t  a z  e s e t e i ,  a m i k o r  a  l i n e á r i s  l á n c  h o s s z a  r ö g z í t e t t  : L - - c o n s t .  
M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  p e r t u r b a c i o s z a m i t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i v e l  a l t a l a b a n  e z t  a z  

e s e t e t  v i z s g á l j á k  [8] , [2 4 ] ,  [1 4 0 ] .
A  l i n e á r i s  l á n c  h o s s z á t  r ö g z í t s ü k  p é l d á u l  ú g y ,  h o g y  l = r 0 l e g y e n .  I l y e n  m e g -  

v á l a s z t á s  e s e t é n  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  ( 3 . 1 . 3 0 )  k i f e j e z é s é r e ,  a  l i n e á r i s  l á n c
( 3 . 1 . 3 3 )  á l l a p o t e g y e n l e t é r e  é s  a  ( 3 . 1 . 3 5 )  p s z e u d o h a r m o n i k u s  f r e k v e n c i a - r e n o r m á l á s i
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t é n y e z ő r e  a z  a l á b b i  f o r m u l á k a t  n y e r j ü k :

< p (l= r0)  =  D  { * > - € > %  

P "  =  6 e 3’/ a {<?Sj’/ 2 -  1},

( 3 . 2 . 1 )

( 3 . 2 . 2 )

a 2 =  í?y/2 { 2 e iWa -  1} =  - y  +  e 2'-
P*

( 3 .2 . 3 )

E l ő s z ö r  is  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s á t  k e l l  e l ő á l l í t a n u n k ,  
a h o l  a z  y ( a )  f ü g g v é n y t  a  ( 3 . 2 . 3 )  e g y e n l e t  h a t á r o z z a  m e g .  A z  íg y  f e l í r t  e g y e n l e t  a n a 
l i t i k u s a n  n e m  o l d h a t ó  m e g  a  t e l j e s  h ő m é r s é k l e t - i n t e r v a l l u m b a n ,  e z é r t  a  m e g o l d á s t  
a  ( 3 . 1 . 3 7 ) ,  i l l e t v e  a  ( 3 . 1 . 3 8 )  e g y e n l e t e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  k ü l ö n  f o g j u k  k i s z á m í t a n i  
a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  é s  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n .

a )  A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  ( 0 » a ) o í)

A  ( 3 . 2 . 3 )  k i f e j e z é s t  b e h e l y e t t e s í t v e  a  ( 3 . 1 . 3 7 )  e g y e n l e t b e ,  a  l i n e á r i s  l á n c  t u l a j 
d o n s á g a i t  m e g h a t á r o z ó  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e t  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é 
b e n  a z  a l á b b i  a l a k b a n  í r h a t j u k  fel

a h o l  Xi =  D /0  é s  i) — (wSt /24/)2)<K 1. K ö n n y e n  b e l á t h a t ó ,  h o g y  e n n e k  a z  e g y e n l e t n e k  
m i n d e n  j > > 0  e s e t é b e n  v a n  v a l ó s  m e g o l d á s a .  A  n e m  t ú l s á g o s a n  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  
e s e t é b e n  y  é r t é k e  e l é g  k i c s i : h a  O tz D ,  a k k o r  j ' ; $ 0 , 3  é s  y  — 1 é r t é k e t  é r i  e l ,  h a  0 1 3D .

A  ( 3 . 2 . 5 )  m e g o l d á s t  b e h e l y e t t e s í t v e  a  ( 3 . 1 . 2 0 ) ,  ( 3 . 2 . 2 )  é s  ( 3 . 2 . 3 )  k é p l e t e k b e ,  a  r á c s 
r e z g é s e k  f r e k v e n c i á j á r a ,  i l l e t v e  a  n y o m á s r a  a z  a l á b b i  k i f e j e z é s e k e t  n y e r j ü k :

A  ( 3 . 1 . 2 8 )  ö s s z e f ü g g é s  f e l h a s z n á l á s á v a l  k i s z á m í t h a t j u k  a  k r i s t á l y  b e l s ő  e n e r g i á j á t  is

( 3 . 2 . 4 )

A  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i v e l  n y e r t  e r e d m é n y e k n e k  a z  a z  e s e t  fe le l  

m e g ,  m i k o r  Q « D ,  e k k o r  y <k 1:

( 3 . 2 . 5 )

( 3 . 2 . 6 )

( 3 . 2 . 7 )

e b b ő l  p e d i g  a z  á l l a n d ó  h o s s z ú s á g  m e l l e t t i  f a j h ő r e  a

(3.2.9)

k é p l e t e t  v e z e t h e t j ü k  le.
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b )  A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  ( ö « : t ó oí,)

A  ( 3 . 2 . 3 )  k i f e j e z é s t  b e h e l y e t t e s í t v e  a  ( 3 . 1 . 3 8 )  e g y e n l e t b e ,  a  l i n e á r i s  l á n c  t u l a j d o n s á 
g a i t  m e g h a t á r o z ó  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e t  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n

( 2eiy  _  e y/2) =  \ + 2y  ( 2 e 2> -  e ^ y 1 ( 3 . 2 . 1 0 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  X = (n D /a> 0L)  é s  y = ( j t 20 a/3 a > j} j r , )« l .  H a s o n l ó a n ,  m i n t  
a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n ,  e n n e k  a z  e g y e n l e t n e k  i s  m i n d i g  l é t e z i k  y > 0  
v a l ó s  m e g o l d á s a .  A  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i v e l  n y e r t  e r e d m é n y e k 
n e k  a z  a  h a t á r e s e t  f e le l  m e g ,  a m i k o r  A » l ,  e k k o r  y<-< 1, é s  a  ( 3 . 2 . 1 0 )  e g y e n l e t  m e g 
o l d á s á t

v  =  v )"'- i t  - 1  +  n ~ °2-
V tiD  \ 4  n D  3a)jj t )) ( 3 . 2 . 1 1 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A  ( 3 . 2 . 1 1 )  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  r á c s r e z g é s e k  f r e k v e n 
c i á j á r a ,  a  n y o m á s r a ,  a  k r i s t á l y  b e l s ő  e n e r g i á j á r a  é s  a z  á l l a n d ó  h o s s z ú s á g o n  m é r t  
f a j h ő r e  a z

« f  “ « Ä k l l  +  2 ü ’ ( 3 2 J 2 >
-  0 2 1)
3 < » U Í ’

P *  =  9 ° },X \ \  +  n ~ , ( 3 . 2 . 1 3 )
n D  ( 3 o j„ i )

v y  ( 3 . 2 . 1 4 )
iV 2  n  I 3 to0L J t i n i )

c .  <3 -2 i 5 >
3  Wol I 4  r rD  J

k i f e j e z é s e k e t  v e z e t h e t j ü k  le .
A  l i n e á r i s  l á n c  r e n o r m á l t  f r e k v e n c i á j á r a  ( 3 . 2 . 6 )  é s  ( 3 . 2 . 1 2 ) ,  b e l s ő  e n e r g i á j á r a

( 3 . 2 . 8 )  é s  ( 3 . 2 . 1 4 )  é s  a z  á l l a n d ó  h o s s z ú s á g o n  m é r i  f a j h ő r e  ( 3 . 2 . 9 )  é s  ( 3 . 2 . 1 5 )  n y e r t  
k i f e j e z é s e k  m e g e g y e z n e k  a z  e z e n  m e n n y i s é g e k r e  a  p e r t u r b a c i ó s z á m í t á s  f e l h a s z n á l á 
s á v a l  n y e r t  k i f e j e z é s e k k e l  [8], [24 ] ,  [1 4 0 ] ,  a m e n n y i b e n  a z  u t ó b b i a k b a n  n e m  v e s s z ü k  
f i g y e l e m b e  a z  a n h a r m o n i c i t á s  k ö b ö s  j á r u l é k á b ó l  e r e d ő  t a g o k a t ,  a m e l y e k  a  p e r t u r 
b á c i ó s z á m í t á s  m á s o d i k  r e n d j é b e n  a d n a k  j á r u l é k o s  t a g o k a t  a  f e n t i  k i f e j e z é s e k h e z ,  
é s  a m e l y e k e t  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s  a l k a l m a z a s a  e s e t é n  n e m  v e s z ü n k

s z á m í t á s b a .  ,
A  r ö g z í t e t t  h o s s z ú s á g ú  l i n e á r i s  l á n c b a n  f e l l é p ő  ( 3 . 2 . 7 )  e s  ( 3 . 2 . 1 3 )  n y o m á s  je

l e n t ő s  l e h e t ,  h a  O ^ D a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n ,  i l l e tv e  h a  m ol a z  a l a c s o n y

h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n .  ..
M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z d u l á s a  a  u  ^  D

i l l e t v e  a  ion L ^ D  é r t é k e k  m e l l e t t  is  k i s  é r t é k ű :

.  6 .  *  0 .1  ( a r 0 =  6 ) .  ( 3 - 2 . 1 6 )
r „  a r „

1 7 7
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L á t h a t j u k ,  h o g y  a  r ö g z í t e t t  h o s s z ú s á g ú  l i n e á r i s  l á n c  m i n d e n  h ő m é r s é k l e t e n  
s t a b i l i s  m a r a d .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  m i n t  m a j d  l á t n i  f o g j u k ,  e z  a z  e r e d m é n y ü n k  é r v é 
n y e s  m a r a d  a k k o r  is ,  a m i k o r  a  s e l f - c o n s i s t e n s  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á t  is  s z á m í t á s b a  
v e s s z ü k .

3 .3  A z  a n h a rm o n ik u s  lin eá r is  lán c  á llan d ó  n yom ás  esetében

V i z s g á l j u k  m o s t  a z t  a z  e s e t e t ,  a m i k o r  a z  a n h a r m o n i k u s  l i n e á r i s  l á n c r a  á l l a n d ó  
n y o m á s  h a t :  / >= c o n s t .  E b b e n  a z  e s e t b e n  a  l i n e á r i s  l á n c  h o s s z a  f ü g g  a  h ő m é r s é k l e t 
t ő l :  1= 1 (0 ). A  s z o m s z é d o s  a t o m o k  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g á t  c é l s z e r ű

1 (0 ) =  u  + ó i
,, 1 51

r 0|1 + ^ y  +  - ( 3 . 3 . 1 )

a l a k b a n  f e l í r n i ,  a h o l  /„ a z  a t o m o k  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g a  a  P  = 0  n y o m á s  e s e t é n ,  
a m e l y e t  a  ( 3 . 1 . 3 3 )  á l l a p o t e g y e n l e t  f e l h a s z n á l á s á v a l  h a t á r o z h a t u n k  m e g .

A  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 1 . 3 3 )  á l l a p o t e g y e n l e t é t  a z  á l l a n d ó  n y o m á s  f e l t é t e l e  m e l l e t t  

a  ( 3 . 3 . 1 )  ö s s z e f ü g g é s  f e l h a s z n á l á s á v a l

P *
-«  - 

6 e  r" e y (e t) ( 3 . 3 . 2 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  F e l h a s z n á l v a  a  ( 3 . 1 . 3 5 ) ,  ( 3 . 3 . 1 )  é s  ( 3 . 3 . 2 )  k i f e j e z é s e k e t ,  a  f r e k 
v e n c i a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő j é r e  a z

M Hl p k  1 [ f  'y p *

r* {2 e ~  '• — 1} =  +  +  ( 3 . 3 . 3 )

ö s s z e f ü g g é s t  n y e r j ü k .  A  ( 3 . 3 . 3 )  e g y e n l ő s é g b ő l  k i f e j e z h e t j ü k  a z  y  m e n n y i s é g e t ,  m i n t  
a  r e d u k á l t  n y o m á s  é s  a  f r e k v e n c i a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő j é n e k  

f ü g g v é n y é t
p ‘ n *

v  =  In  7*
6

P* V-
3

( 3 .3 . 4 )

a l a k b a n .
Á l l a n d ó  n y o m á s  e s e t é b e n  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  ( 3 . 1 . 3 0 ) ,  a z  a t o m o k  e g y e n 

s ú ly i  t á v o l s á g á n a k  ( 3 . 3 . 1 )  é s  a  k r i s t á l y  b e l s ő  e n e r g i á j á n a k  ( 3 . 1 . 2 8 )  k i f e j e z é s e  f e l í r 
h a t o k ,  m i n t  a z  7 r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő  é s  a  P *  r e d u k á l t  n y o m á s  f ü g g v é n y e i :

I  =  r „

t pa ------
1 . 6

+  n  1,1 - P *

3

( 3 . 3 . 6 )

P *

1 e =  d
N  ' 2

a 2 In

a2 P1_ 6
__L P*

(a2
- í i 1

2

( 3 . 3 . 5 )

( 3 . 3 . 7 )

1 7 8
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L á t h a t j u k  t e h á t ,  h o g y  a  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é n e k  a  m e g 
o l d á s a  a z  a d o t t  k, r ,  P *  é r t é k e k  m e l l e t t  e g y é r t e l m ű e n  m e g h a t á r o z z a  a  l i n e á r i s  l á n c  
t u l a j d o n s á g a i t  j e l l e m z ő  m e n n y i s é g e k e t .  E z é r t  e l ő s z ö r  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  
e g y e n l e t  t u l a j d o n s á g a i t  k e l l  m e g v i z s g á l n u n k .

V i z s g á l j u k  m e g  a  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e  m e g o l d á s a i n a k  
a  v i s e l k e d é s é t  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  (t » 1) h a t á r e s e t é b e n .  E k k o r  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  e g y e n 
l e t e t  f e l í r h a t j u k

t r y  ( a )  =  T *  j  I +
1 í na.

2 4 [Xf*
a l a k b a n ,  a h o l  T * = 0 / D  =  xn/Á —  a  r e d u k á l t  h ő m é r s é k l e t .  H a  a  ( 3 . 3 . 8 )  e g y e n l e t  
j o b b  o l d a l á n  s z e r e p l ő  s o r f e j t é s n e k  c s a k  a z  e l s ő  t a g j á t  v e s s z ü k  f i g y e l e m b e  é s  f e l h a s z 
n á l j u k  a  ( 3 . 3 . 2 ) — ( 3 . 3 . 4 )  ö s s z e f ü g g é s e k e t ,  a  ( 3 . 3 . 8 )  e g y e n l e t e t  f e l í r h a t j u k  a  t o v á b b i  
v i z s g á l a t a i n k  s z e m p o n t j á b ó l  k e d v e z ő b b

T *
)  bari

a-harm

.... ........ - ( 3 . 3 . 1 0 )
2 /  2 

I +  y  p -  + 1 /  1 +  y  P '

a l a k b a n  í r h a t ó  fe l .  A  ( 3 . 3 . 9 )  e g y e n l e t  
„ f i z i k a i "  m e g o l d á s a i t  a  P * r e d u k á l t  
n y o m á s  é s  a  7"* r e d u k á l t  h ő m é r s é k l e t  
f ü g g v é n y e k é n t  a  3 .1 .  á b r a  m u t a t j a  b e .  
H a  a  n y o m á s  ( P * c P * )  é s  a  h ő m é r 
s é k l e t  [ T * ^ : T * ( P * ) ]  e l é g  k i c s i ,  a  ( 3 . 3 . 9 )  
■ e g y e n l e t n e k  v a n n a k  v a l ó s  m e g o l d á s a i ,  
a m e l y e k  k ö z ü l  a  l e g k i s e b b  a  „ f i z ik a i "  
m e g o l d á s :  >•,. A z  v t  m e g o l d á s  a  l i n e á 
r i s  l á n c  e g y  s t a b i l  á l l a p o t á t  í r j a  le. A  
T * ( P * )  h ő m é r s é k l e t e t  k é t  v a l ó s  m e g 
o l d á s  e g y b e e s é s e  h a t á r o z z a  m e g ,  v a g y i s  
y 1( T * ) = y ^ T * ) .  E n n e k  k ö v e t k e z t é b e n  
a  T * ( P * )  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t ,

179

F(y)
P

"3 7

,+ Y-
( 3 . 3 . 9 )

a l a k b a n  is.
A  ( 3 . 3 . 9 )  e g y e n l e t n e k  a  P *  é s  a  T *  m e n n y i s é g e k  é r t é k é t ő l  f ü g g ő e n  0 — 4  s z á m ú  

v a l ó s  é s  v é 'g t e l e n  s o k  k o n j u g á l t  k o m p l e x  m e g o l d á s a  v a n .  „ F i z i k a i ”  m e g o l d á s n a k  
a  t o v á b b i a k b a n  a z t  a  m e g o l d á s t  f o g j u k  n e v e z n i ,  a m e l y i k  m e g o l d á s  a  h a r m o n i k u s  
l i n e á r i s  l á n c r a  v o n a t k o z ó  e g y e n l e t  m e g o l d á s á h o z  t a r t ,  h a  a z  a n h a r m o n i k u s  t a g o k  
a  z é r u s h o z  t a r t a n a k .  A  h a r m o n i k u s  m e g o l d á s ,  m i n t  a z  ( 3 . 3 . 3 )  é s  ( 3 . 3 . 8 )  a l a p j á n  

k ö n n y e n  b e l á t h a t ó ,

J .l. ábra. Az anharmonikus lineáris lánc self-con
sistens egyenletének a megoldásai pszeudoharmo
nikus közelítésben, a T “ redukált hőmérséklet 
függvényében a P* redukált nyomás különböző 

értékei mellett
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a m e l y e t  a  f e n t i  f e l t é t e l  h a t á r o z  m e g ,  k i s z á m í t h a t j u k ,  m i n t  a

F ( y )  =  0  é s  F ' ( y )  =  0 ( 3 . 3 . 1 1 )

e g y e n l e t r e n d s z e r  m e g o l d á s á t .  T * = ~ T * ( P * )  e s e t é b e n  a z  y 1 é s  a z  y 2 m e g o l d á s o k  
k o m p l e x  k o n j u g á l t  m e n n y i s é g e k .  H a  a  l á n c r a  h a t ó  n y o m á s  n e g a t í v  f ’* < 0  ( v a g y i s ,  
h a  a  l á n c r a  á l l a n d ó  n a g y s á g ú  h ú z ó e r ő  h a t )  é s  T * > - T * ( P * ) ,  a k k o r  a  ( 3 . 3 . 9 )  e g y e n l e t 
n e k  n i n c s  v a l ó s  m e g o l d á s a ,  h a n e m  c s a k  k o m p l e x  k o n j u g á l t  g y ö k e i  v a n n a k ,  é s  e n n e k  
m e g f e l e l ő e n  a  l i n e á r i s  l á n c n a k  n i n c s  s t a b i l  á l l a p o t a .  E z  a z  e s e t  á l l  f e n n  m i n d e n  
h ő m é r s é k l e t e n ,  h a  P *  < 0  é s  | P * |  e l é g  n a g y .  A z o n b a n ,  h a  P *  > 0 ,  a  k o m p l e x  k o n j u g á l t  
g y ö k ö k ö n  k í v ü l  m é g  k é t  v a l ó s  m e g o l d á s a  is  v a n  a  ( 3 . 3 . 9 )  e g y e n l e t n e k , y $ < y 4, a m e l y e k  
k ö z ü l  a  k i s e b b i k  a  „ f i z i k a i ”  m e g o l d á s .

E l e g e n d ő e n  m a g a s  h ő m é r s é k l e t  T * ± s T * ,  i l l e t v e  n y o m á s  P * s P *  e s e t é b e n  a
( 3 . 3 . 9 )  e g y e n l e t n e k  m i n d i g  v a n  k é t  v a l ó s  m e g o l d á s a ,  a m e l y e k  k ö z ü l  a  k i s e b b i k  
a  „ f i z i k a i "  m e g o l d á s .  A  T *  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t e t  é s  a  P *  k r i t i k u s  n y o m á s t  h á r o m  
v a l ó s  g y ö k  e g y b e e s é s e  d e t e r m i n á l j a :  r , ( 7 ' c\  P * ) —} \ ( T * ,  P * ) = y 3( T * ,  P * ) .  íg y  e z e k e t  
a  m e n n y i s é g e k e t  a z

e g y e n l e t r e n d s z e r  s e g í t s é g é v e l  s z á m í t h a t j u k  k i .

A  T *  i n s t a b i i i t á s i  h ő m é r s é k l e t ,  a  T *  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t  é s  a  P *  k r i t i k u s  
n y o m á s  f i z ik a i  j e l e n t é s é v e l ,  é r t e l m e z é s é v e l  k é s ő b b  f o g u n k  f o g l a l k o z n i .

A  ( 3 . 3 . 9 )  e g y e n l e t  m e g o l d á s a i n a k  a z  a n a l i z á l á s a  k é n y e l m e s  m ó d s z e r t  a d o t t  
a  T * ( P *)  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t ,  a  T *  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t  é s  a  P *  k r i t i k u s  n y o 
m á s  k i s z á m í t á s á r a .  ( 3 .3 .1 1  ) - n e k  m e g f e l e l ő e n  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  k i s z á 
m í t h a t j u k  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  e g y e n l e t  é s  a n n a k  y  s z e r i n t i  d e r i v á l t j á b ó l

k é p e z e t t  e g y e n l e t r e n d s z e r  m e g o l d á s a k é n t .  A  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t e t  é s  a  k r i t i k u s  
n y o m á s t  a  ( 3 . 3 . 1 2 ) - n e k  m e g f e l e l ő e n  k i s z á m í t h a t j u k  a  ( 3 . 1 . 3 6 ) ,  ( 3 . 3 . 1 3 )  e g y e n l e t e k 
n e k  é s  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  e g y e n l e t  y. s z e r i n t i  m á s o d i k  d e r i v á l t j á b ó l  n y e r t

/ . {2 y '( 'x )  +  y .y " (x ) }  — 2 <l<p s i n 1 <p c h (a  s i n  (p j lx )s h  8 ( a  s i n  (p j lx )  ( 3 . 3 . 1 4 )

e g y e n l e t e k n e k ,  m i n t  h á r o m  e g y e n l e t b ő l  á l l ó  e g y e n l e t r e n d s z e r n e k  a  m e g o l d á s a k é n t .

G é p i  s z á m í t á s s a l  n y e r t  e r e d m é n y e i n k e t  a  3 .2 .  é s  a  3 .3 .  á b r á n  l á t h a t j u k .
A  3 .2 .  á b r á n  a  t , = ( 0 J ( o0L)  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  á b r á z o l t u k ,  m i n t  a  Á-~-(nl)'o>nL}  
k ö t é s i  p a r a m é t e r  f ü g g v é n y é t  a  P * r e d u k á l t  n y o m á s  n é h á n y  é r t é k e  e s e t é n .  A  3 .3 .  á b r á n  
a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  a  P *  n y o m á s  f ü g g v é n y é b e n  á b r á z o l t u k  a  ?. k ö t é s i  
p a r a m é t e r  n é h á n y  é r t é k e  m e l l e t t .  M i n d  a  k é t  á b r á n  a  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t e t  a  s z a g -

F ( y )  =  () : F ' ( y ) = 0 ;  F ’’( y )  =  0 ( 3 .3 .1 2 )

1 8 0
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g á t o l t  v o n a l  j e l z i .  A  g é p i  s z á m í t á s o k  e r e d m é n y e i n e k  a z  a n a l í z i s e  m e g m u t a t t a ,  h o g y  
a  g y e n g é n  k ö t ö t t  a t o m o k b ó l  f e l é p í t e t t  l i n e á r i s  l á n c  e s e t é b e n ,  a m i k o r  i s  A < 2  é s  
e n n e k  m e g f e l e l ő e n  x é r t é k e  i s  k i c s i n y ,  a  g é p i  s z á m í t á s o k  e r e d m é n y e i b e n  x k i s  é r t é k e  
m i a t t  n a g y  a  b i z o n y t a l a n s á g ,  i l l e t v e  a  s z á m í t á s i  h i b a .  E n n e k  k i k ü s z ö b ö l é s e  c é l j á b ó l  
a  g y e n g é n  k ö t ö t t  a t o m o k b ó l  f e l é p í t e t t  l i n e á r i s  l á n c  e s e t é t  k ü l ö n  is  s z á m í t o t t u k ,

?Ö

1.0 '

3.2. ábra. A lineáris lánc r, instabilitási Hő- 3.3 lábra. A lineáris lánc r, instabilitási hőmér-
mérséklete pszeudoharmonikus közelítésben, a scklete pszeudoharmonikus közelítésben, a P ‘
A kötési paraméter függvényében a P ' redtt- redukált nyomás függvényében a ). kötési para-

kált nyomás különböző értékei mellett méter különböző értekei mellett

f e l h a s z n á l v a  a  ( 3 . 1 . 3 6 ) ,  a  ( 3 . 3 . 1 3 )  é s  a  ( 3 . 3 . 1 4 )  e g y e n l e t e k n e k  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k 
l e t e k  ( x « I ) e s e t é r e  é r v é n y e s  s o r f e j t é s s e l  n y e r t  a l a k j a i t :

?r t

+ T U
A a y(ac)

A ( v ( a )  4 - « v ' ( a ) }

A { 2 v ' ( * )+ ■  « ; • " ( « ) )  =  2n2 T

2 71* T2

3 ót1 ‘

( 3 . 3 . 1 5 )

( 3 . 3 . 1 6 )

( 3 . 3 . 1 7 )

1 8 1
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a m e l y e k e t  s z á m í t á s a i n k  s z e m p o n t j á b ó l  k e d v e z ő b b

2

(3.3.18)

«V («)
(3.3 .19),

A =  2

1
( 3 . 3.20>

a l a k b a n  i s  f e l í r h a t u n k .
K ö n n y e n  b e l á t h a t ó ,  h o g y  / ,  + = 0  e s e t é b e n  a  ( 3 . 3 . 1 9 )  é s  a  ( 3 . 3 . 2 0 )  e g y e n le te k  

e l l e n t m o n d á s o s a k ,  k ö v e t k e z é s k é p p e n  P *  — 0  e s e t é b e n  k r i l i k u s  h ő m é r s é k l e t  n e m  
l é t e z i k .  r = 0  e s e t é r e  a  ( 3 . 3 . 1 8 ) — ( 3 . 3 . 2 0 )  e g y e n l e t r e n d s z e r  a n a l i t i k u s  a l a k b a n  is m e g 
o l d h a t ó ,  é s  r = = 0  e s e t é b e n  a  k r i t i k u s  n y o m á s  é r t é k e  P * - - -0 ,055 ,  e k k o r  y, 0 .2 6 6  é s  
A{,c )— l,2 \ ,  a h o l  A0 j e l ö l i  a  A p a r a m é t e r  é r t é k é t  t -  0  e s e t é b e n .

A  ( 3 . 3 . 1 8 ) — ( 3 . 3 . 2 0 )  e g y e n l e t r e n d s z e r  n u m e r i k u s  m e g o l d á s a  a l a p j á n  n y e r i  
e r e d m é n y e i n k e t  a  3 .4 .  é s  3 .5 .  á b r á n  m u t a t j u k  b e .

A  3 .4 .  á b r á n  a  t ,  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t ,  m i n t  a A p a r a m é t e r  fü g g v é n y e i  
á b r á z o l t u k  a d o t t  P * é r t é k e k  m e l l e t t .  A  3 .5 .  á b r á n  a  r ,  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k le t  
p *  r e d u k á l t  n y o m á s t ó l  v a l ó  f ü g g é s é t  á b r á z o l t u k  n é h á n y  A é r t é k  c s e lé b e n .  \  k ritik u s 
h ő m é r s é k l e t e t  e z e k e n  a z  á b r á k o n  is  s z a g g a t o t t  v o n a l  j e l ö l i .

3.4. ábra. A gyengén kötött atomokból (A- A,, rs 1,2) felépített lineáris 
lánc t ,  instabilitási hőmérséklete ps/eudoharmonikus közelítésben, a 
A kötési paraméter függvényében a /’* redukált nyomás kiilönbö/i' 

értekei mellett
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.?.5. ábra. A gyengén kötött atomokból (A~A„ «= 1,2) felépített lineáris 
lánc r, instabilitási hőmérséklete pszeudoharmonikus közelítésben, a 
P* redukált nyomás függvényében, a A kötési paraméter különböző ér- 
• tékei mellett

M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  t  =  0 , 1 —  0 . 2  h ő m é r s é k l e t i  t a r t o m á n y b a n  a  s o r f e j t é s  
ú t j á n  n y e r t  ( 3 . 3 . 1 8 ) — ( 3 . 3 . 2 0 )  e g y e n l e t e k b ő l  s z á m í t o t t  é r t é k e k  é s  a  ( 3 . 1 . 3 6 ) ,  ( 3 . 3 . 1 3 ) ,
( 3 . 3 . 1 4 )  p o n t o s  e g y e n l e t e k  m e g o l d á s á b ó l  s z á m í t o t t  é r t é k e k  j ó l  m e g e g y e z n e k  e g y m á s 
s a l .  A  3 .2 .  é s  3 .3 .  á b r á k  m e g r a j z o l á s á n á l  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n  a  
( 3 . 3 . 1 8 ) — ( 3 . 3 . 2 0 )  e g y e n l e t e k b ő l  n y e r t  e r e d m é n y e i n k e t  t e r m é s z e t e s e n  f i g y e l e m b e  

v e t t ü k .
A  T *  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t r e  é s  a  P *  k r i t i k u s  n y o m á s r a  a s z i m p t o t i k u s  k i f e j e 

z é s e k e t  is  l e v e z e t h e t ü n k  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n .  A  m a g a s  h ő m é r s é k 
l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  ( 3 . 1 . 3 6 ) ,  ( 3 . 3 . 1 3 )  é s  ( 3 . 3 . 1 4 )  e g y e n l e t r e n d s z e r b e n  a  m e g f e l e l ő  

s o r f e j t é s t  a l k a l m a z v a  a z

P *
a  _ _

a 2

1 1í 7 1 V
24 h J

2

P *

“  3 r  6

e g y e n l e t r e n d s z e r r e  j u t u n k .  A  ( 3 . 3 . 2 1 )  é s  a  ( 3 . 3 . 2 2 )  e g y e n l e t e k e t  f e l h a s z n á l v a  a z  in -

1 8 3
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s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t r e  a

« J r  T
k i f e j e z é s t  n y e r j ü k .  A z  a  r e n o r m a l i z á c i ó s  p a r a m é t e r  k r i t i k u s  é r t é k e  a  ( 3 .3 .2 3 )  e g y e n l e t  
m e g o l d á s a ,  a m e l y e t

( 3 -3 .2 5 )
2 1 2

a l a k b a n  í r h a t u n k  fel .  E k k o r  a  ( 3 . 3 . 2 1 ) ,  ( 3 . 3 . 2 4 )  és  ( 3 . 3 . 2 5 )  e g y e n l e t e k  f e l h a s z n á l á s á 
v a l  a  k r i t i k u s  n y o m á s r a  é s  a  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t r e  a z  a l á b b i  a s z i m p t o t i k u s  k i f e j e 
z é s e k e t  n y e r j ü k

^3

r ) lP *  ^  0 , 3 3 4 11 24 I T  I ( •  ( 3 - 3 .2 6 )

r *  =3 V3 P *  í s  0 , 5 7 5 I, Y i H 2i 2 4 A J
( 3 . 3 . 2 7 )

M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  n u m e r i k u s  s z á m í t á s o k  e r e d m é n y e i  A Zi-2  e s e t é b e n  j ó l  m e g 
e g y e z n e k  a  ( 3 . 3 . 2 6 )  é s  ( 3 . 3 . 2 7 )  a s z i m p t o t i k u s  k i f e j e z é s e k k e l .

T i s z t á z n u n k  k e l l  m é g  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t ,  a  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t  é s  
a  k r i t i k u s  n y o m á s  f i z ik a i  j e l e n t é s é t  é s  é r t e l m é t .  M i n t  l á t t u k ,  a z  i n s t a b i l i t á s  j e l e n s é g e  
a  k r i t i k u s  n y o m á s n á l  n a g y o b b  n y o m á s  a l k a l m a z á s a  e s e t é b e n  e l t ű n i k .  A  P '* k r i t i k u s  
n y o m á s  é r t é k e ,  m i n t  a z t  a  ( 3 . 3 . 2 6 )  f o r m u l á b ó l  l á t h a t j u k ,  k i s  é r t é k  m é g  a  m a g a s  
h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n  is,  e z é r t  a z  i n s t a b i l i t á s  j e l e n s é g é n e k  a  t o v á b b i  v i z s g á l a t á r a  
e l e g e n d ő n e k  l á t s z i k  a  k i s  n y o m á s o k  P *  <■< I h a t á r e s e t é r e  s z o r í t k o z n i ,  a m i k o r  is 
s z á m í t á s a i n k  e r e d m é n y e i t  a n a l i t i k u s  a l a k b a n  is  e l ő á l l í t h a t j u k .

H a  f e l t é t e l e z z ü k ,  h o g y  a  l i n e á r i s  l á n c r a  h a t ó  á l l a n d ó  é r t é k ű  n y o m á s  k i c s i :  
a k k o r  a  f r e k v e n c i a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő j é t

. / ( ^ O ----v í l+ ;P * y] • (3.3.28)
“  f  \ 2

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l ,  m i n t  a r r ó l  k ö n n y e n  m e g g y ő z ő d h e t ü n k ,  h a  a  ( 3 .3 . 3 )  k i f e j e z é s 
b e n  a  m e g f e l e l ő  s o r f e j t é s t  e l v é g e z z ü k .  A  ( 3 . 3 . 2 8 )  k i f e j e z é s b ő l  a z  y  m e n n y i s é g r e  a z  
a l á b b i  k i f e j e z é s t  n y e r h e t j ü k :

y  =  In  . ( 3 . 3 . 2 9 )

A  k i s  n y o m á s o k  h a t á r e s e t é b e n  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  ( 3 .3 .5 ) ,  a z  a t o m o k  e g y e n 
s ú l y i  t á v o l s á g a  ( 3 . 3 . 6 )  é s  a  b e l s ő  e n e r g i a  ( 3 . 3 . 7 )  k i f e j e z é s e  f e l í r h a t ó

<{>{l) =  — De~y ( 3 .3 .3 0 )

/  =  +  ( 3 . 3 . 3 1 )  =  ( 3 - 3 .3 2 )

a l a k b a n .
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M i v e l  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s á t  a n a l i t i k u s  a l a k b a n  k í v á n j u k  
e l ő á l l í t a n i ,  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k ,  i l l e t v e  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t e i t  
k ü l ö n - k ü l ö n  k e l l  v i z s g á l n u n k .  A  l i n e á r i s  l á n c  r e z g é s i  f r e k v e n c i á j á n a k  p s z e u d o 
h a r m o n i k u s  r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő j é r e  n y e r t  ( 3 . 3 . 2 8 )  k i f e j e z é s t  b e h e l y e t t e s í t v e  a  ( 3 . 1 . 3 7 ) ,  
i l l e t v e  a  ( 3 . 1 . 3 8 )  e g y e n l e t e k b e ,  a  l i n e á r i s  l á n c  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  a  m a g a s  
h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n

A ,( .v  -  A, >/) 11 +  y  (,y)  =  ^  ( 3 . 3 . 3 3 )

i l l e t v e  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  0 ^ < w „,  e s e t é b e n

A V  =  ^  {• +  A ' V  \ l y -  y  } ( 3 . 3 . 3 4 )

a l a k b a n  k a p t u k  m e g ,  a h o l  b e v e z e t t ü k  a  A, — D IÓ ;  ;/ =  (w,1i/ /2 4 / . ) ' i ) - <  I : A~- nD/(o„i_; 
y  =  (n 202/3(of,L) « \  j e l ö l é s e k e t .

a )  A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  ( f l » o j o l ) e s e t e

M i n t  l á t t u k ,  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  l i n e á r i s  l á n c  s e l f - c o n s i s t e n s  
e g y e n l e t e  a  ( 3 . 3 . 3 3 )  a l a k b a n  í r h a t ó  fe l .  E n n e k  a z  e g y e n l e t n e k  v a l ó s  m e g o l d á s a  a k k o r  
v a n ,  h a  0 = í0 s . a h o l  0S a z  e l ő z ő e k b e n  m á r  b e v e z e t e t t  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t .  A z  
i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  c s  a z  e h h e z  a  h ő m é r s é k l e t h e z  t a r t o z ó  r v - y (0 s)  m e g o l d á s t  
k i s z á m í t h a t j u k ,  h a  ( 3 .3 .1  l ) - n e k  m e g f e l e l ő e n  c k é t  v á l t o z ó r a  m e g o l d j u k  a  ( 3 . 3 . 3 3 )  
e g y e n l e t b ő l  é s  a n n a k  y  s z e r i n t i  d e r i v á l t  e g y e n l e t é b ő l  k é p e z e t t  e g y e n l e t r e n d s z e r t .  
E l v é g e z v e  a  s z á m í t á s o k a t ,  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t r e  a

I -I c
P*
2 24 ir- í

( 3 . 3 . 3 5 )

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k .  A  ( 3 . 3 . 3 3 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  r  m e g o l d á s á t  O H ,  e s e t é n

y (0 -  O ') I i  f
P '

'1 - ■  122(1 - 0 / 0 . ) ( 3 . 3 . 3 6 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö z e l é b e n  0 < 0 ,  a  l i n e á r i s  l á n c  
p s z e u d o h a r m o n i k u s  r e z g é s i  f r e k v e n c i á j á r a  ( 3 . 3 . 2 8 )  e s  ( 3 . 3 . 3 6 )  f e l h a s z n á l á s á v a l  a z

o )l  =■-- {1 ei) - f  \r 2 (\  -  0/0S) I- ( I -  0/0,)) ( 3 . 3 . 3 7 )

k i f e j e z é s t  k a p j u k .  M i n t  a  ( 3 . 3 . 3 6 )  é s  ( 3 . 3 . 3 7 )  k i f e j e z é s e k b ő l  l á t h a t j u k ,  a  s z o m s z é d o s  
a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z d u l á s á n a k  a  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k e  y  é s  a  r á c s r e z g é s e k  
f r e k v e n c i á j a  <ok k o m p l e x  m e n n y i s é g g é  v á l n a k ,  h a  0 > 0 S, a m i  a z t  j e l e n t i  [5],  h o g y  
a  l i n e á r i s  l á n c n a k  a  0- 0 , h ő m é r s é k l e t i  t a r t o m á n y b a n  s t a b i l  á l l a p o t a ,  e s e t e b e r ,

m á r  n e m  l e s z  s t a b i l  á l l a p o t .
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A z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö z e l é b e n  0<^0S a  l i n e á r i s  l á n c  a t o m j a i n a k  a z  
e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g á t  ( 3 . 3 . 3 1) é s  b e l s ő  e n e r g i á j á t  ( 3 . 3 . 3 2 )  a z

5 r.
1 ( 0 * 0 , )  =  - ?  l + n n ^  +

le e 1 í u)„L
9 0 5 2 4  £> í  - j l2" ' 1Ö/Ö») f > ( 3 . 3 . 3 8 )

^ 2  2 4 1 / )
| / 2( I - 0/ 0s) - ( l - 0/ 0s)

( 3 . 3 . 3 9 )

f o r m u l á k  a d j á k  m e g ,  a m e l y e k b ő l  l e o l v a s h a t j u k ,  h o g y  e z e k  a  m e n n y i s é g e k  v é g e s e k  
m a r a d n a k ,  h a  0  — 0.,. E z e n  m e n n y i s é g e k  h ő m é r s é k l e t  s z e r i n t i  d e r i v á l t j a i  a z o n b a n ,  
a  l i n e á r i s  h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó

k r ) L  k  r0 e 

J ‘ L  M  ~  I  4 D  |/1(1  - 0/9s)  ’

é s  a z  á l l a n d ó  n y o m á s o n  m é r t  f a j h ő

C  — — 
r N

<)
dó E + f r - L

P* — const
A 11 + 0 ,3  .

Ki - o i o ,

( 3 . 3 . 4 0 )

( 3 . 3 . 4 1 )

a  v é g t e l e n h e z  t a r t ,  h a  0 - * 0 s.
É r d e m e s  f e l f i g y e l n ü n k  a r r a ,  h o g y  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z 

d u l á s á n a k  a  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k e  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e n  is  k i s  é r t é k ű

fa2, _ fy(0,)
I,  “  ö l\0 sf

1

aro +

0 , 1 3  (a r n =  6). ( 3 . 3 . 4 2 )

A z  v )mi« 0 - « D  h ő m é r s é k l e t i  t a r t o m á n y b a n  y «  1, é s  a  ( 3 . 3 . 3 3 )  s e l f - c o n s i s t e n s  
e g y e n l e t  m e g o l d á s á t

, 0  \ 0  J  col,.
}  D  I D  2 4  0 2

0
+  D

( 3 . 3 . 4 3 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  E  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  l i n e á r i s  l á n c  (ok r e n o r m á l t  r e z 

g é s i  f r e k v e n c i á j á r a .  /  h o s s z á r a ,  « T l i n e á r i s  h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó j á r a ,  - - - £  b e l s ő
/V

e n e r g i á j á r a  é s  cp á l l a n d ó  n y o m á s o n  m é r t  f a j h ő j é r e  a z

( 3 . 3 . 4 4 )

( 3 . 3 . 4 5 )

( 3 . 3 . 4 6 )

<ol = «4 \ 1 + 0 f .  1 0 11 _L_ . __ J____ « S l

/> 2 D  2 4 0a "
_ 2

. P*  1 01 --------- 1--------
3 6  4  D

, I Wn/. 0 II4_-------  - - j -------------  P i
24  0* D  18

k r0 
I 4 D

t + i 0  1  * k - n .  p n
U  2 4  0 2 18 • ’
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( l + 2 ^ ) } ,  ( 3 - 3 .4 7 )

( 3 . 3 . 4 8 )

k i f e j e z é s e k e t  v e z e t h e t j ü k  le .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  r e l a t í v  e l m o z d u l á s o k  n é g y z e t e s  
k ö z é p é r t é k é r e  ( 3 . 3 . 4 3 ) ,  a  l i n e á r i s  h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó r a  ( 3 . 3 . 4 6 )  n y e r t  k i f e j e z é s e k  
m e g e g y e z n e k  a  f i 4 3 ]  d o l g o z a t b a n  e z e k r e  a  m e n n y i s é g e k r e  k a p o t t  p e r t u r b á c i ó s  s o r 
f e j t é s e k  e l s ő  t a g j a i v a l ,  m í g  a  cp f a j h ő  ( 3 . 3 . 4 8 )  k i f e j e z é s é b e n  s z e r e p l ő  m a g a s a b b  r e n d ű  
j á r u l é k o s  t a g o k  e g y ü t t h a t ó i  m á s o k ,  m i n t  a z  i d é z e t t  d o l g o z a t b a n ,  a m i t  a z  m a g y a r á z ,  
h o g y  a  b e l s ő  e n e r g i a  k i f e j e z é s é b e n  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s  n e m  v e s z i  f i g y e 
l e m b e  a z  a n h a r m o n i c i t á s  k ö b ö s  t a g j á b ó l  e r e d ő ,  a  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  m á s o d i k  
k ö z e l í t é s é b e n  f e l l é p ő  j á r u l é k o s  t a g o k a t .

K ö n n y e n  e l ő á l l í t h a t ó  a  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t  é s  a  k r i t i k u s  n y o m á s  k i f e j e z é s e  is 
a  P*<sc\  f e l t é t e l  m e l l e t t .  K o r á b b a n  l á t t u k  a z o n b a n ,  h o g y  e  m e n n y i s é g e k e t  fel t u d j u k  
a n a l i t i k u s  a l a k b a n  í r n i  a  P *  <zz\ k ö z e l í t é s  f e l h a s z n á l á s a  n é l k ü l  is.

A z  e l v é g z e t t  n u m e r i k u s  s z á m í t á s o k  e r e d m é n y e i  é s  a  f e n t e b b  l e v e z e t e t t  a s z i m p t o 
t i k u s  f o r m u l á k  jó l  m e g e g y e z n e k  e g y m á s s a l  P *-'< I e s e t é b e n .

b )  A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  ( ( ) « « ( % )  e s e t e

M i n t  l á t t u k ,  a  l i n e á r i s  l á n c  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  
h a t á r e s e t é b e n  a  ( 3 . 3 . 3 4 )  e g y e n l e t  a l a k j á b a n  í r h a t ó  fe l .  E n n e k  a z  e g y e n l e t n e k  v a l ó s  
m e g o l d á s a  a k k o r  v a n ,  h a  é s  h a  f l s f l , .  a h o l  0, a z  e l ő z ő e k b e n  m á r  b e v e z e t e t t
i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  é s  a z  a t o m o k  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  k ö t é s i  p a r a m é t e r é n e k  
a z o n  é r t é k e ,  a m e l y n e k  e s e t é b e n  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  z é r u s s a l  v á l i k  e g y e n l ő v é .  
V a g y i s  A <;.0 e s e t é b e n  a  k r i s t á l y n a k  a  T - 0 ° K  h ő m é r s é k l e t e n  s i n c s  s t a b i l  á l l a p o t a .  
A  tís é s  m e n n y i s é g e k e t  a  ( 3 . 3 . 3 4 )  e g y e n l e t  é s  a n n a k  d e r i v á l t  e g y e n l e t e ,  m i n t  e g y e n 

l e t r e n d s z e r  m e g o l d á s á b ó l  h a t á r o z h a t j u k  m e g :

A  ( 3 . 3 . 3 4 )  e g y e n l e t  m e g o l d á s á t  0 <  fís c s e l é b e n

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A  f e n t i e k b ő l  k ö v e t k e z i k ,  h o g y  h a  Á ^ Á 0, a k k o r  l é t e z i k  o l y a n  
p o z i t í v  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  0S ^ ( Á -  A0) 1,2> 0, a m e l y  h ő m é r s é k l e t é r t é k  a l a t t  
a  ( 3.3. 34)  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  g y ö k e i  v a l ó s a k ,  d e  a m e l y  h ő m é r s é k l e t é r t é k  f e l e t t  
a  g y ö k ö k  k o m p l e x  m e n n y i s é g e k .  H a  a z o n b a n  A -= A n , a k k o r  a  ( 3 . 3 . 3 4 )  e g y e n l e t  
g y ö k e i  m i n d e n  h ő m é r s é k l e t e n  k o m p l e x  m e n n y i s é g e k ,  é s  íg y  a  l i n e á r i s  l á n c n a k  e g y 
á l t a l á b a n  n i n c s  s t a b i l  á l l a p o t a .  L á t h a t j u k  t e h á t ,  h o g y h a  a  l i n e á r i s  l á n c  a t o m j a . n a k
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n u l l p o n t i  e n e r g i á j a  e l é g  n a g y ,  a k k o r  a  l á n c n a k  n i n c s  s t a b i l  á l l a p o t a  m é g
2 n 2

a  T — 0 ° K  h ő m é r s é k l e t e n  s e m .
A z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö z e l é b e n  0 £ 0 S a  f i z i k a i  m e n n y i s é g e k r e  a z  a l á b b i  

f o r m u l á k a t  v e z e t h e t j ü k  l e :

a t  = ( “ f j ' j l  - J  + (3.3.51)

-  2 r "  { ' +  2 7 * i ( í  -  . <3 -3 -5 2 >/  =

CCj' —
12/t2/r d L  k r „  0  

L  9 0  ~  6 7  |/ (A — X0) ( l  -  0 a/ 0 f  )  ’

N
^  +  - —  {0,8 - 1 , 2 5 P *  +  0,6(A -  A0) - 0 . 6 (A -  A0)3/2(l
2 7t

- 0 , 3 ( A - A o) ( l  - 0 2/0.?)},

2rc 3 0  

3 w »í .
1+2 A ~ A 0

I - O 2/»?

( 3 . 3 . 5 3 )

( 3 . 3 . 5 4 )

( 3 . 3 . 5 5 )

M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n ,  é p p e n  ú g y ,  m i n t  
a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n ,  a  l i n e á r i s  l á n c  h o s s z a  é s  b e l s ő  e n e r g i á j a  v é g e s  
m a r a d ,  h a  0 — 0, ,  m í g  e z e n  m e n n y i s é g e k  d e r i v á l t j a i ,  a  l i n e á r i s  h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó  
( 3 . 3 . 5 3 )  é s  a z  á l l a n d ó  t é r f o g a t o n  m é r t  f a j h ő  ( 3 . 3 . 5 5 )  a  v é g t e l e n h e z  t a r t a n a k ,  h a  0 — 0S.

É r d e m e s  t o v á b b á  m e g j e g y e z n i ,  h o g y  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  r e l a t í v  e l m o z d u l á s á 
n a k  a  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k e  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  is k i s  é r t é k ű  
m a r a d  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e n  is

0 , 1 3  ( a r 0 =  6). ( 3 . 3 . 5 6 )M  =  t ó i  =  _ . í 2. .
/ ,  a l ( 0 , )  a r0 +  3

H a  co0 l« D  é s  A » l ,  a k k o r  y<?cl é s  a  ( 3 . 3 . 3 4 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  í n e g o l d á s á t

1
l + T  -

P *
1 + ( 3 . 3 . 5 7 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  E  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  f i z i k a i  m e n n y i s é g e k r e  a z  a l á b b i  

k i f e j e z é s e k e t  n y e r h e t j ü k :

^  =  c o d l  +  ~ - - y ( l + V - n l

1 + «0  L . 02 í

2 k D  3"

;(N
O3

2ü),0L
j iD

11
3 6 I

a T =
k r 0 0

61 ft>0L ^ { ■ +
2cÓm 
n D

( 3 . 3 . 5 8 )

( 3 . 3 . 5 9 )

( 3 . 3 . 6 0 )
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J_ 0JnL n *QÍ
4  7tD  3  cof)L ( l + 2 Sr)}>

( 3 . 3 . 6 2 )

M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  ( 3 . 3 . 5 8 ) — ( 3 . 3 . 6 2 )  k i f e j e z é s e k  a  g y e n g é n  a n h a r m o n i k u s  
l i n e á r i s  l á n c  t u l a j d o n s á g a i t  j e l l e m z i k  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n .  
A  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i t  a l k a l m a z v a  e z  e s e t b e n  e z e k e t  a  k i f e j e 
z é s e k e t  k e l l  m e g k a p n u n k .

M e g j e g y e z z ü k  t o v á b b á ,  h o g y  a  k o r á b b a n  ö s s z e f o g l a l t  n u m e r i k u s  s z á m í t á s o k  
e r e d m é n y e i  é s  a  f e n t i e k b e n  l e v e z e t e t t  a s z i m p t o t i k u s  f o r m u l á k  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k 
l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  i s  j ó  m e g e g y e z é s t  m u t a t n a k ,  h a  P +<scl.

K i t ű z ö t t  c é l u n k n a k  m e g f e l e l ő e n  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  r é s z l e t e s e n  
t á r g y a l t u k  a z  a n h a r m o n i k u s  l i n e á r i s  l á n c o t ,  m i n t  e g y  l e e g y s z e r ű s í t e t t ,  k ö n n y e n  
s z á m o l h a t ó  m o d e l l t .  A  l i n e á r i s  l á n c b a n  c s a k  a  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a t o m o k  
p á r k ö l c s ö n h a t á s á t  v e t t ü k  f i g y e l e m b e ,  é s  a z  a t o m o k  k ö z ö t t i  k ö l c s ö n h a t á s t  e g y  m o d e l l -  
p o t e n c i á l ,  a  M o r s e - p o t e n c i á l  s e g í t s é g é v e l  í r t u k  le.  A z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k  d o l 
g o z a t u n k  2 :  f e j e z e t é b e n  k i d o l g o z o t t  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t é n e k  a l k a l m a z á s a  l e h e t ő v é  
t e t t e ,  h o g y  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  s z é l e s  h ő m é r s é k l e t i  é s  n y o m á s h a t á r o k  
k ö z ö t t  v i z s g á l j u k  a  l i n e á r i s  l á n c  t u l a j d o n s á g a i t .

M i n t  l á t t u k ,  a  s t a t i s z t i k u s  m e c h a n i k a  G r e e n - f ü g g v é n y e s  m ó d s z e r é n e k  f e l h a s z 
n á l á s á v a l  l e v e z e t h e t j ü k  a  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t ,  a m e l y  e g y e n 
l e t  m e g o l d á s á n a k  f e l h a s z n á l á s á v a l  a d o t t  p a r a m é t e r é r t é k e k  m e l l e t t  —  k  k ö t é s i  
á l l a n d ó ,  T  h ő m é r s é k l e t  é s  P  n y o m á s ,  i l l e t v e  L  h o s s z ú s á g  — - s z á m o s  f i z i k a i  m e n n y i 
s é g e t  k i s z á m í t h a t u n k .  D o l g o z a t u n k b a n  p é l d a k é p p e n  k i s z á m í t o t t u k  a  l i n e á r i s  l á n c  
r e z g é s i  f r e k v e n c i á j á t ,  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z d u l á s á n a k  n é g y z e t e s  
k ö z é p é r t é k é t ,  a  r e n d s z e r  b e l s ő  e n e r g i á j á t ,  f a j h ő j é t ,  a  l i n e á r i s  l á n c  h o s s z á t  é s  l i n e á r i s  
h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó j á t ,  m i n t  a  h ő m é r s é k l e t  é s  a  n y o m á s  f ü g g v é n y é t  á l l a n d ó  n y o m á s  
e s e t é b e n ,  i l l e t v e  a  l á n c  v é g e i n  f e l l é p ő  n y o m á s t  a  h ő m é r s é k l e t n e k  é s  a  l á n c  h o s s z ú 
s á g á n a k  f ü g g v é n y é b e n ,  h a  a  l i n e á r i s  l á n c  h o s s z a  r ö g z í t e t t .  L á t t u k ,  h o g y  a  n u m e r i k u s  
s z á m í t á s o k  e r e d m é n y e i  j ó l  m e g e g y e z n e k  a  k i s  n y o m á s o k  h a t á r e s e t é b e n  a n a l i t i k u s  
a l a k b a n  n y e r t  e r e d m é n y e i n k k e l .  J ó  e g y e z é s t  m u t a t n a k  e r e d m é n y e i n k  a  m e g f e l e l ő  
h a t á r e s e t e k b e n  a  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i v e l  n y e r t  e r e d m é n y e k k e l  

i s  [8 ] ,  [ 2 4 ] ,  [1 4 0 ] ,  [1 4 3 ] .  ,
T e k i n t s ü k  á t  r ö v i d e n ,  h o g y  a  k i d o l g o z o t t  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m e l e t  a l k a l m a z a s a  

a  l i n e á r i s  l á n c  e s e t é b e n  m i l y e n  f i z i k a i  k ö v e t e l m é n y e k r e  v e z e t .
M i n t  l á t t u k ,  a  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é n e k  á l t a l á b a n  t ö b b  

v a l ó s  m e g o l d á s a  v a n .  M i n t  „ f i z i k a i ”  m e g o l d á s t  a z t  a  m e g o l d á s t  v á l a s z t o t t u k  k i ,  
a m e l y  á t m e g y  a  h a r m o n i k u s  f e l a d a t  m e g o l d á s á b a ,  h a  a  p o t e n c i á l i s  e n e r g i a  s o r f e j t é 
s é n e k  a z  a n h a r m o n i k u s  t a g j a i  a  z é r u s h o z  t a r t a n a k .  A z  íg y  k i v á l a s z t o t t  m e g o l d á s ,  
y t l e í r j a  a  l i n e á r i s  l á n c o t  e g y  s t a b i l ,  S ]  á l l a p o t b a n .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  e r e d m é n y e i n k  
s z e r i n t  a z  S ,  s t a b i l  á l l a p o t  n e m  l é p  fel m é g  a  7 ' = 0 ° K  h ő m é r s é k l e t e n  s e m ,  e g y r é s z t ,  
h a  a  l á n c  a t o m j a i  t ú l s á g o s a n  g y e n g é n  k ö t ö t t e k  e b b e n  a z  e s e t b e n  a z  a t o m o k
n u l l p o n t i  e n e r g i á j a  e l é g  n a g y  a h h o z ,  h o g y  a  s t a b i l  á l l a p o t  k i a l a k u l á s á t  m e g a k a d á 
l y o z z a ;  m á s r é s z t ,  h a  a  l á n c r a  e l e g e n d ő e n  n a g y  h ú z ó e r ő  ( n e g a t í v  n y o m á s )  h a t ,  a m i k o r  

s z e m l é l e t ü n k n e k  i s  m e g f e l e l ő e n  a  l i n e á r i s  l á n c  „ s z é t s z a k a d  .
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L á t t u k  a z o n b a n ,  h o g y  a z  S ,  s t a b i l  á l l a p o t ,  h a  a  r e n d s z e r r e  h a t ó  n y o m á s  n e m  
t ú l s á g o s a n  n a g y  ( P ^ P C),  c s a k  e g y  m e g h a t á r o z o t t  h ő m é r s é k l e t i g ,  a  T S( P )  i n s t a b i l i t á s i  
h ő m é r s é k l e t i g  l é t e z i k .  A  T S( P )  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t n é l  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  
e g y e n l e t  k é t  v a l ó s  g y ö k e :  a z  S x s t a b i l  á l l a p o t o t  l e í r ó  y ,  m e g o l d á s  é s  a z  S 2 i n 
s t a b i l  á l l a p o t o t  l e í r ó  y 2 m e g o l d á s  e g y b e e s i k ,  m a j d  T= ~TS( P )  e s e t é b e n  e  k é t  g y ö k  
e g y  k o m p l e x  g y ö k p á r r á  v á l i k .  E g y  e g y s z e r ű  m ó d s z e r  s e g í t s é g é v e l  k ö n n y e n  m e g  
t u d j u k  h a t á r o z n i  n u m e r i k u s á n  ( l á s d  3 .2 .  é s  3 .3 .  á b r a ) ,  i l l e t v e  P * « \  e s e t é b e n  
a n a l i t i k u s  a l a k b a n  is  ( 3 . 3 . 3 5 ) ,  ( 3 . 3 . 4 9 )  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t .  E r e d m é n y e i n k  
a l a p j á n  n é h á n y  m e g j e g y z é s t  k í v á n u n k  t e n n i  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  f i z i k a i  
j e l e n t é s é t  i l l e t ő e n .  J ó l  i s m e r t  t é n y  a z ,  h o g y  j ó l l e h e t  a  l i n e á r i s  l á n c  a t o m j a i n a k  a z  

e g y e n s ú l y i  h e l y z e t t ő l  v a l ó  á t l a g o s  e l m o z d u l á s a  n a g y :  / ( « j y ) / / ~ » 1. a z  a t o 
m o k  r e l a t í v  á t l a g o s  e l m o z d u l á s a ,  m i n t  l á t t u k ,  m é g i s  k i c s i :  [ ( ( « „ —
E z  a  t é n y  m e g m u t a t j a ,  h o g y  a  l i n e á r i s  l á n c b a n  l é t e z i k  a  k ö z é l i  r e n d ,  é s  e b b e n  a z  é r t e 
l e m b e n  a  l i n e á r i s  l á n c o t  ú g y  t e k i n t h e t j ü k ,  m i n t  a z  a t o m o k  k ö t ö t t  r e n d s z e r é t ,  a m e l y 
b e n  a  k o l l e k t í v  g e r j e s z t é s e k ,  a  f o n o n o k  t e r j e d h e t n e k  [7], A  h ő m é r s é k l e t  n ö v e k e d é s é 
v e l  a  f o n o n o k  s z á m a  is  n ö v e k s z i k ,  v a g y i s  n ö v e k s z i k  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  v i s z o n y 
l a g o s  e l m o z d u l á s á n a k  a z  a m p l i t ú d ó j a .  A z  a  t é n y ,  h o g y  T > T S( P )  e s e t é b e n  a  ( 3 . 1 . 3 6 )  
s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t n e k  a z  S ,  s t a b i l  á l l a p o t n a k  m e g f e l e l ő  m e g o l d á s a  a z  
y 2 m e g o l d á s s a l  e g y ü t t  —  e g y  k o m p l e x  m e g o l d á s p á r r á  v á l i k ,  a r r a  v e z e t ,  h o g y  a  r e z 
g é s e k  f r e k v e n c i á j a  u g y a n c s a k  k o m p l e x  m e n n y i s é g  l e s z ,  é s  e n n e k  k ö v e t k e z t é b e n  a z  
a t o m o k  r e l a t í v  e l m o z d u l á s a  a  /  i d ő  f ü g g v é n y é b e n  v é g t e l e n n é  v á l i k :  [ ( (»„  — u „-  i)2) ] 1/a" -  
~ e " ' ( y > 0 ) .  T e h á t  a  l i n e á r i s  l á n c ,  m i n t  a z  a t o m o k n a k  a  k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l  
v o n z ó  r é s z e  á l t a l  l é t r e h o z o t t  k ö t ö t t  á l l a p o t a ,  k i s  n y o m á s o k  e s e t é b e n  ( P < P C) a  T X( P )  
i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e n  i n s t a b i l l á  v á l i k  a  k o l l e k t í v  g e r j e s z t é s e k  —  a  s e l f - c o n s i s t e n s  
f o n o n o k  t e r j e d é s é  v o n a t k o z á s á b a n .

M i n t  l á t t u k ,  h a  T - * T X( P ) ,  a  l i n e á r i s  l á n c  h o s s z a  ( 3 . 3 . 3 8 ) ,  ( 3 . 3 . 5 2 )  é s  b e l s ő  
e n e r g i á j a  ( 3 . 3 . 3 9 ) ,  ( 3 . 3 . 5 4 )  v é g e s  é r t é k h e z  t a r t ,  m í g  e  m e n n y i s é g e k  h ő m é r s é k l e t  
s z e r i n t i  d e r i v á l t j a i ,  a  l i n e á r i s  h ő t á g u l á r i  e g y ü t t h a t ó  ( 3 . 3 . 4 0 ) ,  ( 3 . 3 . 5 3 )  é s  a  f a j h ő
( 3 . 3 . 4 1 ) ,  ( 3 . 3 . 5 5 )  a  v é g t e l e n h e z  t a r t a n a k .  M e g  j e g y z é s r e  é r d e m e s  a z  a z  e r e d m é n y ü n k  is,  
h o g y  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z d u l á s á n a k  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k e  
a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e n  is ( T — T S( P )) l é n y e g e s e n  k i s e b b ,  m i n t  a z  a t o m o k  
e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g a  a z  a d o t t  h ő m é r s é k l e t e n  ( 3 . 3 . 4 2 ) ,  ( 3 . 3 . 5 6 ) .

M i n t  a  3 .1 .  á b r á b ó l  l á t h a t j u k ,  P > 0  e s e t é b e n  f e l l é p  e g y  m á s i k ,  S 3 s t a b i l  á l l a p o t  
is .  a m e l y e t  a z  r ,  m e g o l d á s  j e l l e m e z .  M e g j e g y e z z ü k  a z o n b a n ,  h o g y  a z  á l t a l u n k  
h a s z n á l t  e g y f á z i s ú  m o d e l l  e s e t é b e n  e z  a z  á l l a p o t  is  a  l i n e á r i s  l á n c n a k  e g y  k ö t ö t t  á l l a 
p o t a ,  a m e l y b e n  a z o n b a n  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z d u l á s á n a k  n é g y 
z e t e s  k ö z é p é r t é k e  l é n y e g e s e n  n a g y o b b ,  m i n t  a z  S [  á l l a p o t b a n .  0 e s e t é b e n  m á 
s o d i k  s t a b i l  á l l a p o t  n e m  l é p  fe l ,  e b b e n  a z  e s e t b e n ,  h a  T > T S( P ) .  a  l i n e á r i s  l á n c
( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é n e k  c s a k  k o m p l e x  m e g o l d á s a i  v a n n a k .

A  f e n t i e k e t  ú g y  é r t e l m e z h e t j ü k ,  h o g y  a  T — T S( P )  h ő m é r s é k l e t n é l  e g y  e l s ő r e n d ű  
f á z i s á t a l a k u l á s  z a j l i k  le,  a m i k o r  i s  a  l i n e á r i s  l á n c  e g y  S ,  s t a b i l  á l l a p o t b ó l  á t m e g y  
e g y  S :1 s t a b i l  á l l a p o t b a ,  h a  0 <  P  P c .

A  P c k r i t i k u s  n y o m á s  f e l l é p t e  a  l i n e á r i s  l á n c  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s i  t a r t o m á n y á n a k  
v é g é t  j e l e n t i : a  r á c s r e z g é s e k  e z  e s e t b e n  m á r  n e m  t u d j á k  a  l i n e á r i s  l á n c o t ,  m i n t  a z  
a t o m o k  k ö t ö t t  á l l a p o t á t  l e r o m b o l n i ,  a m e l y e t  e z  e s e t b e n  a  n y o m á s ,  m i n t  k ü l s ő  t é r  
s t a b i l i z á l ,  l i m i t á l v a  a z  a t o m o k  r e z g é s i  a m p l i t ú d ó i t .

A  r ö g z í t e t t  v é g ű  l i n e á r i s  l á n c  e s e t é b e n  a z  i n s t a b i l i t á s  j e l e n s é g e  n e m  l é p  fe l ,
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e b b e n  a z  e s e t b e n  a  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 1 . 3 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é n e k  m i n d e n  h ő 
m é r s é k l e t -  é s  n y o m á s é r t é k  m e l l e t t  v a n  v a l ó s  m e g o l d á s a .  A  f e n t  e l m o n d o t t a k  a l a p 

j á n  é r t h e t ő  e z  a z  e r e d m é n y ü n k  is. A  l i n e á r i s  l á n c  v é g e i n  e z  e s e t b e n  f e l l é p ő  n y o m á s  
a  ( 3 . 2 . 7 ) ,  i l l e t v e  a  ( 3 . 2 . 1 3 )  f o r m u l á k n a k  m e g f e l e l ő e n  a  h ő m é r s é k l e t t e l  g y o r s a n  n ő ,  
é s  T ~ T S e s e t é b e n  P > P C, é s  í g y  a  l i n e á r i s  r á c s  h o s s z á n a k  r ö g z í t é s é h e z  s z ü k s é g e s  
k ü l s ő  n y o m á s  m á r  k é p e s  a  f e n t i e k  s z e r i n t  a  l i n e á r i s  l á n c o t  s t a b i l i z á l n i .

A  f e n t i e k b e n  r ö v i d e n  ö s s z e f o g l a l t u k  a  l i n e á r i s  l á n c  e l m é l e t é t  a  p s z e u d o h a r m o 
n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  é s  k i f e j t e t t ü k ,  h o g y  e r e d m é n y e i n k  m i l y e n  f i z i k a i  k é p r e  v e z e t n e k .  
A  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s  a z o n b a n  n e m  v e s z i  f i g y e l e m b e  a  f o n o n o k  c s i l l a 
p o d á s á r a  v e z e t ő  r u g a l m a t l a n  s z ó r á s i  f o l y a m a t o k a t .  A  t o v á b b i a k b a n  a  h á r o m - f o n o n  
r u g a l m a t l a n  s z ó r á s i  f o l y a m a t o k a t  f i g y e l e m b e  v e v ő  e f f e k t i v  k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  
k ö z e l í t é s b e n  f o g j u k  v i z s g á l n i  a z  a n h a r m o n i k u s  l i n e á r i s  l á n c  t u l a j d o n s á g a i t ,  é s  m e g 
n é z z ü k ,  h o g y  a  f o n o n o k  v é g e s  é l e t t a r t a m á n a k  a  f i g y e l e m b e v é t e l e  m e n n y i b e n  b e 
f o l y á s o l j a  e d d i g i  e r e d m é n y e i n k e t .

B.

A z  a n h a r m o n i k u s  l i n e á r i s  l á n c  e l m é l e t e
- a z  e f f e k t i v  k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n

3 .4 .  A  se lf-consistens egyen le trend szer

A l k a l m a z z u k  a  ( 3 . 1 . 1 )  H a m i l t o n - o p e r á t o r r a l  l e í r t  l i n e á r i s  r á c s r a  d o l g o z a t u n k
2 . 5 .  p o n t j á b a n  k i f e j t e t t  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t e t .  E k k o r  a  ( 2 . 5 . 1 )  e g y - f o n o n  G r e e n -  

f ü g g v é n y r e  a  ( 2 . 5 . 2 4 )  f o r m u l á n a k  m e g f e l e l ő e n  a

<7*(ío) =  =  ü * ^ - 2 m J Í & d  ( 3 4 l )

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a h o l  w k a  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 1 . 2 0 )  k é p l e t t e l  m e g a d o t t  p s z e u d o h a r m o 

n i k u s  r e z g é s i  f r e k v e n c i á j a .
A  ( 2 . 5 . 1 )  e g y - f o n o n  G r e e n - f i i g g v é n y  F1k( í k) t ö m e g o p e r á t o r á t  a  r e n o r m á l t  

k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  k ö l c s ö n h a t á s  e l s ő  r e n d j é b e n  f o g j u k  k i s z á m í t a n i ,  v a g y i s  a  t ö m e g -  
o p e r á t o r  k i f e j e z é s é b e n  a  b e t ö l t é s i  s z á m o k a t  é s  a  r e z g é s i  f r e k v e n c i á k a t  a  p s z e u d o 
h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  v e s s z ü k  s z á m í t á s b a .  E k k o r  a  t ö m e g o p e r á t o r t  a

1 g \ 0 , l )  y  {n n +  n p.+ J H c > p +  top.) _
/?*(€*) »  n k (cok) -  gAr ^  £  (i)2_ +

_  a ,kcop<op. A ( p + p '  — k )  ( 3 . 4 . 2 )
o}2- ( c o p --a>p y  J

k i f e j e z é s t  a d j a  m e g ,  a h o l  np =  [ e x p  ( lo JO )  — 1] .......................
A z  f ( 0 , 1) p s z e u d o h a r m o n i k u s  é s  a  g (0 ,1 ) e f f e k t i v  k ó b o s  a n h a r m o n i k u s  e r o -

á l l a n d ó t  s e l f - c o n s i s t e n s  m ó d o n  h a t á r o z z u k  m e g :

f(0,1) =  j  <?"(/); g(0, / )  =  j  ( 3-4 -3)
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a h o l  <p(/)  a  ( 3 . 1 . 2 2 )  k é p l e t t e l  m e g a d o t t  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l .  A  s z o m s z é d o s  
a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z d u l á s á n a k  a  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k é t  ( 2 . 5 . 2 6 ) - n a k  m e g 
f e l e l ő e n  a  ( 2 . 5 . 1 )  e g y - f o n o n  G r e e n - f ü g g v é n y  s e g í t s é g é v e l  f e j e z h e t j ü k  k i :

W )  =  < ( « .  -  Un - 1) 2> =  2 S f ( ó , i )  $ i r f d(0  c o t h  (m ,2 0 ) [~ Tm  fík  { ( , )+ iö ) ] -

( 3 .4 .4 )

A z  € k r e n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i á k a t  é s  a  f o n o n o k  r k f é l é r t é k s z é l e s s é g é t  a
( 2 . 5 . 2 7 )  é s  ( 2 . 5 . 2 8 )  f o r m u l á k  a d j á k  m e g ,  a m e l y e k e t  i t t  ú j r a  k i í r u n k :

€ *  =  £0* +  R e  nk(£k), ( 3 .4 . 5 )

r k =  - l m  n k(£ k +  iő ). ( 3 .4 .6 )

A  l i n e á r i s  l á n c  á l l a p o t e g y e n l e t e ,  a m e l y  ö s s z e f ü g g é s t  á l l a p í t  m e g  a  l i n e á r i s  l á n c  
e g y e n s ú l y i  p a r a m é t e r e i  k ö z ö t t ,  a  ( 3 . 1 . 2 6 )  e g y e n l e t  a l a k j á b a n  í r h a t ó  fe l .

A  l i n e á r i s  l á n c  F  s z a b a d e n e r g i á j á t  é s  E  b e l s ő  e n e r g i á j á t  a  ( 2 . 5 . 3 1 ) ,  ( 2 . 5 . 3 3 ) ,
( 2 . 5 . 3 6 ) ,  ( 3 . 1 . 2 8 )  k i f e j e z é s e k  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l

F  -  0 2  { 2 s i n h ( c o t / 2 0 ) }  +  ^  {< p ( l ) - f (0 ,  l ) ü \ í ) }  + F t (0 ) ,  ( 3 .4 . 7 )

E  -  ( / / )  =  ! í  {(-p(l) 4 - / ( 0 ,  / ) , 7 ( / ) }  +  5 P 3(0 )  ( 3 . 4 . 8 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l

F Á O )  =  =  '  2  i  /  - 1) " 1 t -  l m  G k(co +  id )] ( 3 . 4 . 9 )6 k 2 n _ w k

a z  e f f e k t i v  k ö b ö s  a n h a r m o n i c i t á s  j á r u l é k a  e l s ő  r e n d b e n  a  s z a b a d e n e r g i a  k i f e j e z é s é h e z .
A  l i n e á r i s  l á n c  t u l a j d o n s á g a i t  m e g h a t á r o z ó  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t r e n d s z e r  

m e g o l d á s á h o z  m e g  k e l l  a d n u n k  a z  a t o m o k  k ö z ö t t i  k ö l c s ö n h a t á s  p o t e n c i á l j á t ,  a m e 
l y e t  m o s t  é p p e n  ú g y ,  m i n t  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s  s z á m í t á s a  e s e t é b e n ,  
a  ( 3 . 1 . 2 9 )  M o r s e - p o t e n c i á l n a k  v á l a s z t u n k  m e g  a z  a r0= 6 p a r a m é t e r - m e g v á l a s z t á s s a l .

A  ( 3 . 4 . 4 )  e g y e n l e t b e n  s z e r e p l ő  w  s z e r i n t i  i n t e g r á l  a  v é g e s  f o n o n é l e t t a r t a m  
e s e t é n  n e m  s z á m í t h a t ó  ki o l y a n  e g y s z e r ű e n ,  m i n t  a h o g y  a z  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  
k ö z e l í t é s  e s e t é b e n  k i s z á m í t h a t ó  v o l t ,  é s  k i s z á m í t á s a  g é p i  s z á m í t á s t  i g é n y e l .  A  ( 3 .4 . 4 )  
e g y e n l e t r e  a z o n b a n  fe l  t u d u n k  í r n i  a n a l i t i k u s  k i f e j e z é s t ,  h a  a z  a l a c s o n y ,  i l l e tv e  a  m a 
g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t e i t  k ü l ö n - k ü l ö n  s z á m í t j u k .  E k k o r  a z  ö s s z e g e z é s t  a  [24] 
d o l g o z a t b a n  a d o t t  m ó d o n  e l v é g e z v e ,  a  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 4 . 4 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t ,  
a  ( 3 . 4 . 5 )  r e n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i á k a t  é s  a  ( 3 . 4 . 6 )  f o n o n - f é l é r t é k s z é l e s s é g e k e t  
a  m a g a s ,  i l l e t v e  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a z  a l á b b i  a l a k b a n  í r h a t 
j u k  f e l :
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a )  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e

a ? / S 2 =  0 | l + 2 - ^ t J ,  ( 3.4. 10) '

=  ( 3 . 4 . 1 1 ) ,

A  (e *) «  r* K )  =  0 «lM + 9(n — kl)!)(n + A7)], (3.4.12),

a h o l  cot  a  m a x i m á l i s  p s z e u d o h a r m o n i k u s  r e z g é s i  f r e k v e n c i a .
b )  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  0 < « jol .

( 3 . 4 . 1 3 ) '

s  © í n « ! ( » , / ) .  ( 3 .4 .1 4 ) ,

M i n t  a  ( 3 . 4 . 1 1 )  é s  ( 3 . 4 . 1 4 )  k i f e j e z é s e k b ő l  l á t h a t j u k ,  a  f r e k v e n c i a  r e n o r m á l á s a  a.,(0 ,1 ) 
( / =  1, 2)  a z  a d o t t  k ö z e l í t é s b e n  c s u p á n  a z  e r ő á l l a n d ó  r e n o r m á l á s á r a  v e z e t ,  é s  a  r e -  
n o r m á l á s  / c - tó l  n e m  f ü g g .

A  t o v á b b i a k b a n  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  é s  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é t  
k ü l ö n  f o g j u k  v i z s g á l n i .  É p p e n  ú g y ,  m i n t  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s  t á r g y a l á s a 
k o r ,  e l ő s z ö r  a  r ö g z í t e t t  h o s s z ú s á g ú  l i n e á r i s  l á n c  e s e t é t  f o g j u k  v i z s g á l n i ,  é s  a z u t á n  
t a n u l m á n y o z z u k  a z t  a z  e s e t e t ,  a m i k o r  a  l i n e á r i s  l á n c r a  á l l a n d ó  n y o m á s  h a t .

«2 f i i 2
0

, a n o  i )
OJ0 k — J — 0

2 . m  I )  n

3 l

, n 2 02 1 +
3  col

3.5. A  rö g z íte tt  hosszúságú  lin e á r is  lán c

V i z s g á l j u k  m e g  e l ő s z ö r  a z t  a z  e s e t e t ,  m i k o r  a  l i n e á r i s  l á n c  h o s s z a  r ö g z í t e t t , .  
L = c o n s t .  R ö g z í t s ü k  a  l á n c  h o s s z á t  p é l d á u l  ú g y ,  h o g y  / = r „  l e g y e n .  I l y e n  m e g v á l a s z t á s  
e s e t é n  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l t  a  ( 3 . 2 . 1 ) ,  a  l i n e á r i s  l á n c  á l l a p o t e g y e n l e t é t  a  ( 3 .2 .2 ) ,  
a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  f r e k v e n c i a  r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő i t  a  ( 3 . 2 . 3 )  k i f e j e z é s e k  a d j á k  
m e g ,  m í g  a z  e f f e k t i v  k ö b ö s  e r ő á l l a n d ó r a  a

g (0 ,1 )  =  |  ^ /2{4eW 2 -  1} ( 3 .5 .1 ) ,

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a h o l  g = ( l / 2 )  cp”\ r ^  — — 3 D a 3.

a )  A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  ( 0 » o L)

A  ( 3 . 2 . 3 )  é s  ( 3 . 5 . 1 )  k i f e j e z é s e k e t  ( 3 . 4 . 1 1 )  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  b e h e l y e t t e s í t v e  
a  ( 3.4. 10)  e g y e n l e t b e ,  a  l i n e á r i s  l á n c  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  a z  e f f e k t i v  k ö b ö s  

k ö z e l í t é s b e n  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n

- J - e - 2^
2Ax (2

_g-3r/2 )S

“ - S , / 2)3 =  1 ( 3 .5 .2 >
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a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  A ^ f l / D  é s  ij =  (c o a J2 4 D 2)  <*:!.  K ö n n y e n  b e l á t h a t ó ,  h o g y  
a  ( 3 . 5 . 2 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t n e k  m i n d e n  h ő m é r s é k l e t  m e l l e t t  v a n  v a l ó s  m e g 
o l d á s a  a z  _y>0  v á l t o z ó r a ,  v a g y i s  u g y a n a z  a  h e l y z e t  á l l  f e n n ,  m i n t  a  p s z e u d o h a r m o 
n i k u s  k ö z e l í t é s  ( 3 . 2 . 4 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e  e s e t é b e n .  A  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  
s z o k á s o s  m ó d s z e r e i v e l  n y e r t  e r e d m é n y e k n e k  a z  a z  e s e t  f e le l  m e g .  a m i k o r  0<-<D, 
d e  e k k o r  y « l ,  é s  a  m e g o l d á s t

0
D

Wo L 
02

7  a
2 D )! ( 3 . 5 . 3 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A  ( 3 . 5 . 3 )  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  ( 3 . 4 . 1 1 )  r e n o r m á l t  f o n ó n  
f r e k v e n c i á r a ,  a  f o n o n o k  ( 3 . 4 . 1 2 )  f é l é r t c k s z é l e s s é g r e  é s  a  ( 3 . 4 . 8 )  b e l s ő  e n e r g i á r a  a z

c 2 131 0
8 D

r ,

c l

1

9  0 

8 D

13 0  

4 D
( |A / |  < r r ) ,

N E ~ ~ I +  T  +  2 4  02
Lü
8 D

( 3 . 5 . 4 )

( 3 . 5 . 5 )

( 3 . 5 . 6 )

k i f e j e z é s e k e t  n y e r j ü k ,  a m e l y e k  é s  a  f a j h ő  c „ =  (k/N){r)Elr)0) k i f e j e z é s e  m e g e g y e z i k  
a  p e r t u r b á c i ó s  s o r f e j t é s  a l a c s o n y a b b  r e n d ű  t a g j a i v a l  [1 4 0 ] ,  [24].  ( M e g j e g y e z z ü k ,  
h o g y  a z  i d é z e t t  d o l g o z a t o k b a n  a  k ö v e t k e z ő  p a r a m é t e r e k e t  h a s z n á l t á k :  y = / = ű a 2 ; 

■ W  =  9 / D ;  e /y*  =  7 /D .)
A  l i n e á r i s  l á n c  v é g e i n  f e l l é p ő  n y o m á s r a  a  ( 3 . 2 . 2 )  é s  a  ( 3 . 5 . 3 )  k i f e j e z é s e k  f e l -  

h a s z n á l á s á v a l  a

0

k i f e j e z é s t  v e z e t t ü k  le.

, 9 0 1  a &

4  D  2 4  fl2 - b )! ( 3 . 5 . 7 )

b )  A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  ( 0 « ( o L )

A  ( 3 . 2 . 3 )  é s  a  ( 3 . 5 . 1 )  k i f e j e z é s e k e t  ( 3 . 4 . 1 4 )  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  b e h e l y e t t e s í t v e  
a  ( 3 . 4 . 1 3 )  e g y e n l e t b e ,  a  l i n e á r i s  l á n c  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  a z  a l a c s o n y  h ő m é r - ,  
s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a z  e f f e k t i v  k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n

/ 2y2(2e2y — ey/2) i - J —e - r  (4 — r ^ L f i + y - g
2A ( 2  -  e~3y,2)6/2 (  2 —

=  1 +  2y \{2eiy — ey,i)
1 - v  ( 4  — e _3y/2)2 

2A 6 ( 2 - e ~3),/2)5/2

11  -- e - w * j j  "

ír ( 3 . 5 . 8 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  A =  nD/co„L  é s  y = ( j i 20 2/3«»S£,)<s:1 .  U g y a n ú g y ,  m i n t  a  m a 
g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  é s  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  a  m e g f e l e l ő  
e g y e n l e t e k n e k ,  a  ( 3 . 5 . 8 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t n e k  i s - m i n d e n  h ő m é r s é k l e t e n  v a n
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a z  _)’> 0  v á l t o z ó r a  v a l ó s  m e g o l d á s a .  A  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i v e l  
n y e r t  e r e d m é n y e k n e k  a z  a z  e s e t  f e le l  m e g .  a m i k o r  ^ s > l ,  a k k o r  r < s : l  é s  a  ( 3.5.8) 
s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s á t

• : K i + ( 3 . 5 . 9 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A  ( 3 . 5 . 9 )  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  ( 3 . 4 . 1 4 )  r e n o r m á l t  r e z g é s i  
f r e k v e n c i á r a  é s  a  ( 3 . 4 . 8 )  b e l s ő  e n e r g i á r a  a z

N
E  -

-Dl! ( 3 . 5 . 1 0 )

( 3 . 5 . 1 1 )

k i f e j e z é s e k e t  n y e r j ü k ,  a m e l y e k  é s  a z  á l l a n d ó  t é r f o g a t o n  m é r t  f a j h ő  k i f e j e z é s e  m e g 
e g y e z n e k  a" [ 1 4 0 ]  d o l g o z a t b a n  n y e r t  p e r t u r b á c i ó s  s o r f e j t é s  a l a c s o n y a b b  r e n d ű  t a g 
j a i v a l .

A  l i n e á r i s  l á n c  v é g e i n  f e l l é p ő  n y o m á s r a  a  ( 3 . 2 . 2 )  é s  a ( 3 . 5 . 9 )  k i f e j e z é s e k  fe l -  
h a s z n á l á s á v a l  a

, 7 1  , 9 1

X l r  l +  2 ;. ( 3 . 5 . 1 2 )

k i f e j e z é s t  v e z e t t ü k  !e. a m e l l y e l  k a p c s o l a t b a n  é r d e m e s  m e g j e g y e z n ü n k ,  h o g y  a  l á n c  
v é g e i n  f e l l é p ő  n y o m á s  a  n u l l p o n t i  r e z g é s e k  k ö v e t k e z t é b e n  a  z é r u s t ó l  k ü l ö n b ö z i k  

7 ’= 0 ° K  h ő m é r s é k l e t e n  is.

3 . 6 .  A z  a n h a rm o n ik u s  lin e á r is  lá n c  á lla n d ó  n yo m ás  esetében

V i z s g á l j u k  m o s t  a z t  a z  e s e t e t ,  m i k o r a  l i n e á r i s  l á n c r a  á l l a n d ó  /■’ ^ - c o n s t .  n y o m á s  
h a t .  E k k o r  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l t  a  ( 3 . 3 . 5 ) .  a  l á n c  h o s s z á t  a  ( 3 . 3 . 6 ) ,  a  p s z e u d o 
h a r m o n i k u s  f r e k v e n c i a  r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő i t  a  ( 3 .3 . 3 ) ,  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  r e 
l a t í v  e l m o z d u l á s á n a k  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k é t  a  ( 3 , 3 . 4 )  k i f e j e z é s e k  a d j á k  m e g ,  m í g  

a z  e f f e k t i v  k ö b ö s  e r ő á l l a n d ó r a  a

,e ((h  I )  =  ,? { *  J ( 3 . 6 . 1 )

k i f e j e z é s t  v e z e t h e t j ü k  le ,  a m e l y e t  k i s  n y o m á s o k  P  « \  e s e t é n

g ( 0 , l )  =  g e  ' { I t  ,?8 / J *} ( 3 6 . 2 )

a l a k b a n  i s  f e l í r h a t u n k .
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a )  A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  ( 0 » o>L)

A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  f e l h a s z n á l v a  a  ( 3 . 4 . 1 1 )  k i f e j e z é s t  a  l i 
n e á r i s  l á n c  ( 3 . 4 . 1 0 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  k ö z e l í t ő l e g  f e l í r h a t j u k

(3.6.3)

a l a k b a n .  H a  a z  e r ő s e n  k ö t ö t t  a t o m o k b ó l  f e l é p í t e t t  l i n e á r i s  l á n c  v i z s g á l a t á r a  s z o 
r í t k o z u n k ,  a m i k o r  is  a  ( 3 . 3 . 3 )  é s  a  ( 3 . 5 . 1 )  k i f e j e z é s e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  ( 3 . 6 . 3 )  
e g y e n l e t e t  á t í r h a t j u k

1 -
P *  

3 r * B y
y

T *
1 -

P *

6 f ‘
ö v 0 ( 3 . 6 . 4 )

\

a l a k b a ,  a h o l  B  -•= 0 . 5 { 2  l - [ l  - t ( 2 / , * / 3 ) e > J - ,/2}a.
A  ( 3 . 6 . 4 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e t  n u m e r i k u s  m ó d s z e r r e l ,  g é p i  s z á m í t á s s a l  

o l d o t t u k  m e g ,  é s  a n n a k  a l a p j á n  t a n u l m á n y o z t u k  a z  e g y e n l e t  é s  a n n a k  m e g o l d á s a  
t u l a j d o n s á g a i t .  F o g l a l j u k  r ö v i d e n  ö s s z e  e r e d m é n y e i n k e t .  A  T *  i n s t a b i l i t á s i  h ő 
m é r s é k l e t e t ,  m i n t  a  P * r e d u k á l t  n y o m á s  f ü g g v é n y é t ,  a  3 .6 .  á b r á n  m u t a t j u k  b e .  
H a  P *  P l  1 ,5 ,  a  l i n e á r i s  t á n c n a k  c s a k  e g y  s t a b i l  á l l a p o t a  v a n ,  a m e l y  a  T ‘ T * ( P *) 
h ő m é r s é k l e t i  t a r t o m á n y b a n  l é t e z i k ,  h a  v i s z o n t  T * > T * ( P * ) ,  a  l i n e á r i s  l á n c n a k  
s t a b i l  á l l a p o t a  n i n c s .  A  P { ú P * r  P *  n y o m á s t a r t o m á n y b a n ,  h a  / ’* > T * ( P * ) ,  
a  l i n e á r i s  l á n c n a k  v a n  e g y  m á s o d i k  s t a b i l  á l l a p o t a  is,  a m e l y b e n  a z o n b a n  a  s z o m s z é d o s  
a t o m o k  r e l a t í v  e l m o z d u l á s á n a k  a  n é g y z e t e s  k ö / é p é r t é k e  l é n y e g e s e n  n a g y o b b ,  m i n t  
a  7 ”  f . T * ( P ' )  h ő m é r s é k l e t i  t a r t o m á n y b a n  l é t e z ő  S ,  e l s ő  s t a b i l  á l l a p o t b a n .  A  P *  
k r i t i k u s  n y o m á s t  a z  S ,  e l s ő  s t a b i l  á l l a p o t  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s á n a k  a  m e g s z ű n t e  
j e l l e m z i .  A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  P *  k r i t i k u s  n y o m á s r a  é s  a  T *  
k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t r e  a  P *  ~ 2 , 5  é s  a  T *  ~ 0 , 3 7  é r t é k e k e t  n y e r t ü k .  Ö s s z e h a s o n l í t v a

a  k r i t i k u s  p a r a m é t e r e k n e k  a  f o n o n o k  
c s i l l a p o d á s a  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  k a p o t t  
é r t é k e i t  a z o k k a l  a z  é r t é k e k k e l ,  a m e 
l y e k e t  e  m e n n y i s é g e k r e  a  p s z e u d o h a r 
m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  n y e r t ü n k  ( 3 . 3 . 2 6 ) ,
( 3 . 3 . 2 7 ) ,  l á t h a t j u k ,  h o g y  a  c s i l l a p o d á s  
f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  a  k r i t i k u s  h ő m é r 
s é k l e t  é r t é k e  c s ö k k e n t ,  i n i g  a  k r i t i k u s  
n y o m á s  é r t é k e  l é n y e g e s e n  m e g n ő t t .

H a  a z o n b a n  a  n y o m á s  P *  P * ,  
a k k o r  a  T f ( P * )  h ő m é r s é k l e t n é l  a  li 
n e á r i s  l á n c  m i n d e n  s t a b i l  á l l a p o t a  e l t ű 
n i k .  F z t  a  h ő m é r s é k l e t e t ,  m i n t  a  n y o 
m á s  f ü g g v é n y é t  a  s z a g g a t o t t  v o n a l  j e l ö l i  
a  3 .6 .  á b r á n .  A  s z á m í t á s o k  m e g m u t a t -  

>*  I á k ,  h o g y  a  T *  >  T j ( P * ) ,  P * > P f  t a r t o -
.....................  . .................................... m á n y b a n  a  ( 3 . 6 . 4 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n -

3.6.ahra. A lineáris anc 7»'redukált instabilitást , , . , , , . „ „ „ „
hőmérséklete a P*  r e d u k á l t  nyomás függvényében l e t , l e k  c s a k  k o m p l e x  m e g o l d á s a i  y a n -  

(0» w „ :  A»-APns6.8) n a k .  A  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l i t e s -
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b e n ,  m i n t  a z  k ö n n y e n  b e l á t h a t ó ,  a  T f ( P * )  g ö r b é t  a  P * ~ 0  e g y e n e s  í r j a  le.  
M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y h a  T *  - ~ T £ (P * ) ,  a  m á s o d i k  s t a b i l  á l l a p o t o t  l e í r ó  m e g o l d á s
y :í -* oo.

H a s o n l ó a n ,  m i n t  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n ,  h a  f e l t é t e l e z z ü k ,  h o g y  
a  l i n e á r i s  l á n c r a  h a t ó  n y o m á s  k i c s i n y :  P * ^ < 1 ,  s z á m í t á s a i n k a t  a n a l i t i k u s a n  i s  e l v é 
g e z h e t j ü k ,  é s  e r e d m é n y e i n k e t  a n a l i t i k u s  a l a k b a n  i s  f e l í r h a t j u k .

A  ( 3 . 4 . 1 1 ) ,  ( 3 . 3 . 2 8 )  é s  ( 3 . 6 . 2 )  k i f e j e z é s e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  a- m a g a s  h ő m é r s é k 
l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 4 . 1 0 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  a

>1) 2/1!
ey + I +  . e> =s e’ ( 3 . 6 . 5 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  A, — D jO ; t j— ( ío f , J2 4 D 2) « l .  A  ( 3 . 6 . 5 )  e g y e n l e t n e k  v a l ó s  
m e g o l d á s a  0 S 0 s e s e t é b e n  v a n ,  a h o l  0 V a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t ,  a m e l y e t  a  m á r  
t ö b b s z ö r  a l k a l m a z o t t  m ó d s z e r  s z e r i n t  h a t á r o z h a t u n k  m e g :

( 1 + 0 , 9 5 ^ - 1 0 , ; ) . ( 3 . 6 . 6 )

A  0S i n s a t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e z e t é b e n  a  ( 3 . 6 , 5 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  

m e g o l d á s á t .

y ( 0 £ 0 t)  =  0 , 3 7  +  0 , 2 5 P *  +  10»/ — 0 . 7  \fY--Ő/Ö,  ( 3 . 6 . 7 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a  r e z g é s i  f r e k v e n c i á r a  p e d i g  a z

<IJÜk [  I +  0 . 2 P  ‘ — 10/; +  1,8 | I -  0 (0 ,  +  2 , 3 ( 1  -  0 / 0 , ) ] ( 3 . 6 . 8 )

k i f e j e z é s t  n y e r t ü k .  L á t h a t j u k ,  h o g y  m i n d k é t  m e n n y i s é g  k o m p l e x  m e n n y i s é g g é  
v á l i k ,  h a  0 > 0 S . a m i  a  r e n d s z e r  i n s t a b i l i t á s á t  j e l e n t i .  M i n t  k o r á b b a n  l á t t u k ,  a  p s z e u d o 
h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s  u g y a n e r r e  a  k ö v e t k e z t e t é s r e  v e z e t .  A z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  

k ö r n y e z e t é b e n  a  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á t  a

9  0  

8 D

9 0  
2 D

l / l
0 , 2 7  ( \ k l \ - n ) ( 3 . 6 . 9 )

k i f e j e z é s s e l  a d h a t j u k  m e g ,  a h o l  = € » ( & / — tt).
A  l i n e á r i s  l á n c  h o s s z a ,  a m e l y e t  a  ( 3 . 3 . 3 1 )  é s  a  ( 3 . 6 . 7 )  k i f e j e z é s e k  s e g í t s é g é v e l  

s z á m í t h a t u n k  k i .  é s  a  ( 3 . 4 . 8 )  b e l s ő  e n e r g i a ,  a m e l y e t  a z

E  =
D 1.6

P *

2
+

4 8  0;
1.4  M  Ö/Oj -  0 , 8 ( 1  - 0 / 0 M  ( 3 . 6 . 1 0 )

k i f e j e z é s s e l  a d u n k  m e g  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö z e l é b e n ,  v é g e s e k  m a r a d n a k ,  

h a  0  — f l , .  A  l i n e á r i s  h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó



é s  a z  á l l a n d ó  n y o m á s o n  m é r t  f a j h ő

r - - t { t { E + P L ) =  0,8*  |1 +  - = £ £ = =  
\  1- 0/ 0,

(3 .6 . 12)

a  v é g t e l e n h e z  t a r t a n a k ,  h a  0 — 0, .
A b b a n  a  h ő m é r s é k l e t i  t a r t o m á n y b a n ,  a m e l y r e  a  w l *'<0<k D  e g y e n l ő t l e n s é g  

á l l  f e n n ,  y « \  é s  a  ( 3 . 6 . 5 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s á t

y -
o
D

II 0
■ +  -

1 "■>»(. P *
2 4  (P ] +  d \ 2

( 3 . 6 . 1 3 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A  ( 3 . 6 . 1 3 )  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  r e n o r m á l t  f r e k v e n c i á r a ,  
a  c s i l l a p o d á s r a  é s  a  b e l s ő  e n e r g i á r a  a z

e *  - -  <»k
II J ,  I u k  _  3 /J(
2 D  '  2 4  (K  2

r * =  9 0 1 -
13

P "  - f  13 0 1 0  w S l

f  í. 8 D 18 4 D  2 4  D 0'

‘ E
D

f  0 i « 4  P *  '

N 2 D 2 4  (F  4
1 -I

(|*/| C R ),

2 6  0 

3 D

(3 .6 .1 4 ) .

( 3 . 6 . 1 5 )

( 3 . 6 . 1 6 )

f o r m u l á k a t  n y e r j ü k .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  0 = 0 ,  e s e t é b e n  a  ( 3 . 6 . 1 4 ) — ( 3 . 6 . 1 6 )  f o r 
m u l á k  k ö z e l í t ő l e g  u g y a n a z o k r a  a  s z á m é r t é k e k r e  v e z e t n e k ,  m i n t  a m i k e t  a  0 < 0V 
f e l t é t e l  f e l h a s z n á l á s á v a l  l e v e z e t e t t  ( 3 . 6 . 8 ) — ( 3 . 6 . 1 0 )  f o r m u l á k  f e l h a s z n á l á s á v a l  e z  
e s e t b e n  k a p u n k .

M e g j e g y e z z ü k  t o v á b b á ,  h o g y  a  ( 3 . 6 . 1 3 )  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  f a j h ő r e

é s  a  l i n e á r i s  h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó r a

k  3 

=  /  2c, D

0 1 <4,, 11
D  2 4  0 S 18

p*

( 3 . 6 . 1 7 )

( 3 . 6 . 1 8 )

l e v e z e t e t t  k i f e j e z é s e i n k ,  v a l a m i n t  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z d u l á s a  
n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k é r e  ( F r  — r/a 2)  n y e r t  ( 3 . 6 . 1 3 )  f o r m u l á n k  j ó l  m e g e g y e z i k  a  [1 4 3 ]  
d o l g o z a t b a n  a  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i v e l  n y e r t  p e r t u r b á c i ó s  s o r 
f e j t é s  e l s ő  t a g j a i v a l .

b )  A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  (0 < « » L)

A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  d o l g o z a t u n k b a n  c s a k  a  P * «  1 e s e t  
t á r g y a l á s á r a  s z o r í t k o z u n k .  A  l i n e á r i s  l á n c  ( 3 . 4 . 1 3 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  a z  
a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  ( 3 . 3 . 2 8 )  é s  a  ( 3 . 6 . 1 )  k i f e j e z é s e k  f e l h a s z n á l á 

s á v a l
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a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  X =  n D / io 0L é s  y -  ( 7r202/ 3« o / , ) « l .  A  ( 3 . 6 . 1 9 )  e g y e n l e t n e k  
v a l ó s  m e g o l d á s a  Xn é s  Q ~ 0 S e s e t é b e n  v a n .  A  Xn é s  a  0S m e n n y i s é g e k e t  a  m á r  t ö b b 
s z ö r  is  a l k a l m a z o t t  m ó d o n  m e g h a t á r o z v a ,  e  m e n n y i s é g e k r e  a

° s  =  - y f n - l 'A Ä, ; -í» =  6, 8(1 -  0,2P * )  ( 3 . 6 . 2 0 )

k é p l e t e t  n y e r j ü k .  A  ( 3 . 6 . 1 9 )  s e l f - c o n s i s l e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s á t  a z  i n s t a b i l i t á s i
h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e z e t é b e n

y ( ( )  á  0t)  =  0 , 5  {1 +  1, 2 5 P *  -  (X  -  ;.„) -  1,6 ( ' ' ( /  -  Xn) ( I -  0-/0f) [ 1 -  (X  -  / „ ) ]  +

-i-2 ,6 ( A - / ? „ ) (  1 - O 2/(>;)) ( 3 . 6 . 2 1 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l .  a  r e z g é s i  f r e k v e n c i á r a  p e d i g  a z

e i  (o,3w,tt)a{ i  -I-1,35p* + I,3 (/ - ; ,1) | 3|'(;. - ;.„)(I - o2io i ) -

~ 2 ( A - A „ ) ( I  - O '/ O f ) }  ( 3 . 6 . 2 2 )

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k .  M i n d  a  k é t  m e n n y i s é g  k o m p l e x  m e n n y i s é g g é  v á l i k ,  h a  X 
v a g y  h a  0 ^ 0 S, a m i  a  l i n e á r i s  l á n c  a d o t t  á l l a p o t á n a k  i n s t a b i l i t á s á t  j e l e n t i .

A z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e z e t é b e n  0< < K  a  l i n e á r i s  l á n c  b e l s ő  e n e r g i á j a ,  
a m e l y e t  a z

’ E  =  -  I- " J"'- { 0 ,9  f  0 , 8 5  P  * 0 . 4 ( ; .  -  ;.„)
/V 2 n '

- 0 . 7 [ l  +  l , 9 ( / - ; . « ) ] ^ - > „ ) ( l - O V O ; ) - 0 . 4 ( ; . -  A „ ) ( l  — ( 3 . 6 . 2 3 )

k é p l e t t e l  a d h a t u n k  m e g ,  é s  a  l i n e á r i s  l á n c  h o s s / a ,  a m e l y e t  a  ( 3 . 3 . 3 1 )  é s  ( 3 . 6 . 2 1 )  k i 
f e j e z é s e k  s e g í t s é g é v e l  s z á m í t h a t u n k  k i .  v é g e s e k  m a r a d n a k ,  h a  0 *t>s. i l l e tv e  h a  
A — A0 . D e  e z e n  m e n n y i s é g e k  h ő m é r s é k l e t  s z e r i n t i  d e r i v á l t j a i ,  a  l i n e á r i s  h ó t á g u 

l á s i  e g y ü t t h a t ó

r ,  k (\ ( 3 .6 .2 4 ) .
al \/(x -;.„)(i ~o-/o'i) ’

é s  a z  á l l a n d ó  n y o m á s o n  m é r t  f a j h ő

2n  3 0
C p — A ,  

r  3 <%
1 f  0,9 | ( 3 . 6 . 2 5 )

r a - - / , , ) ( !  0*101)

a  v é g t e l e n h e z  t a r t a n a k ,  h a  X — A0 , i l l e t v e  h a  0  — 0S.
H a  A » l .  a  ( 3 . 6 . 1 9 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s a  a  k ö v e t k e z ő  a l a k b a n

i r h a t ó  fe l

a m e l y b ő l  l e o l v a s h a t j u k ,  h o g y  e b b e n  a z  e s e t b e n  v « c l .  A  ( 3 . 6 . 2 6 )  m e g o l d á s  f c l h a s z -

199
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n á l á s á v a l  a  r e n o r m á l f r e k v e n c i á r a  é s  a  l i n e á r i s  l á n c  b e l s ő  e n e r g i á j á r a  a z  

2(o l

N
E

D JJ0L
71

II

2k

\
1 4- V -  - 

. 4 4

7 í ,  2 \
41 -y

l + i

11 ■
i i

4 8
P '

(3 .6 .2 7 )

( 3 . 6 . 2 8 )

k é p l e t e k e t  n y e r j ü k .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  e z e k b ő l  a  f o r m u l á k b ó l  s z á m í t o t t  é r t é k e k  
0 — 9 ;  e s e t é b e n  n e m  e g y e z n e k  m e g  o l y a n  j ó l  a  ( 3 . 6 . 2 2 )  é s  ( 3 . 6 . 2 3 )  f o r m u l á k b ó l  s z á 
m í t o t t  é r t é k k e l ,  m i n t  a m i l y e n  j ó  e g y e z é s t  t a l á l t u n k  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r 
e s e t é b e n ,  u g y a n i s  a  m o s t  t á r g y a l t  e s e t b e n  m i n t  l á t t u k ,  n e m  k ic s i  t \  0 .5 .

A  f a j h ő r e  é s  a  l i n e á r i s  h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó r a  a

2n 0

3 « ó i .

k  (I n 

a l  o i„h D

2
).

11
. . . .

( 3 . 6 . 2 9 )

( 3 . 6 . 3 0 )

k i f e j e z é s e k e t  v e z e t h e t j ü k  le. A  ( 3 . 6 . 2 6 ) — ( 3 . 6 . 3 0 )  f o r m u l á k  a l k a l m a s a k  a r r a ,  h o g y  
a  p e r l u r b á c i ó s z á m í t á s s a l  k a p h a t ó  e r e d m é n y e k k e l  h a s o n l í t s u k  ő k e t  ö s s z e ,

V é g ü l  é r d e m e s  m e g j e g y e z n i ,  h o g y  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z 
d u l á s á n a k  a  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k e  k i s  m e n n y i s é g n e k  a d ó d i k :

0.1 ( ű r fl =  6) . ( 3 . 6 . 3 1 )\'u ; \ 'y (0 s)
Is ol(0s)

m i n d  a z  a l a c s o n y ,  m i n d  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n .

*

L á t h a t j u k ,  h o g y  a /  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k n a k  d o l g o z a t u n k  2. f e j e z e t é b e n  
k i f e j t e t t  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t e  v i s z o n y l a g  e g y s z e r ű  m ó d s z e r t  n y ú j t  a r r a ,  h o g y  
a  l i n e á r i s  l á n c  t u l a j d o n s á g a i t  s z é l e s  h ő m é r s é k l e t i  é s  n y o m á s h a t á r o k  k ö z ö t t  v i z s g á l j u k .  
S z á m í t á s a i n k a t  k é t  k ö z e l í t é s b e n  is e l v é g e z t ü k ,  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  
é s  a  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á t  is f i g y e l e m b e  v e v ő  e f f e k t i v  k ö b ö s  k ö z e l í t é s b e n .  L k é t  
k ö z e l í t é s b e n  k a p o t t  e r e d m é n y e i n k e t  ö s s z e h a s o n l í t v a  l á t h a t j u k ,  h o g y  a z o k  a l a p 
v o n á s a i k b a n  m e g e g y e z n e k ,  j ó l l e h e t  a  s z á m s z e r ű  é r t é k e k b e n  t e r m é s z e t s z e r ű l e g  
k ü l ö n b s é g e k  a d ó d n a k .  L z é r t  n e m  é r e z z ü k  s z ü k s é g é t  a  j e le n  f e j e z e t  3. p o n t j a  v é g é n  
ö s s z e f o g l a l t  e l e m z é s t  m é g  e g y s z e r  m e g i s m é t e l n i .  A  f e l l é p ő  i n s t a b i l i t á s i  j e l e n s é g  b e 
h a t ó b b  e l e m z é s é t  c é l s z e r ű b b n e k  l á t s z i k  a  h á r o m  d i m e n z i ó s  k r i s t á l y  t á r g y a l á s á v a l  
k a p c s o i a t  b a n  e l v é g e z n i .

4 .  A  h á r o m d i m e n z i ó s  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y

A z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k n a k  d o l g o z a t u n k  2 .5 .  p o n t j á b a n  k i f e j l e t t  s e l f -  
c o n s i s t e n s  e l m é l e t e  l e h e t ő v é  t e s z i ,  h o g y  s z é l e s  h ő m é r s é k l e t i  é s  n y o m á s h a t á r o k  k ö z ö t t  
t a n u l m á n y o z z u k  e l m é l e t i l e g  a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k  . t u l a j d o n s á g a i t .

2 0 0
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M i n t  a z t  a  2. f e j e z e t  5. p o n t j á b a n  l á t t u k ,  a  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  m e g h a t á r o z ó  
s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t r e n d s z e r  a  k r i s t á l y r á c s  a t o m j a i n a k  a  k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n 
c i á l j a  i s m e r e t é b e n  v á l i k  m e g h a t á r o z o t t á .  D o l g o z a t u n k  4 .  f e j e z e t é b e n  a  k ö z v e t l e n ü l  
s z o m s z é d o s  a t o m o k  c e n t r á l i s  p á r k ö l c s ö n h a t á s á t  f e l t é t e l e z v e  v é g e z z ü k  e l  a  s z á m í t á 
s o k a t .  A h h o z ,  h o g y  a z  á l t a l á n o s  e l m é l e t  a l a p j á n  e l v é g z e t t  s z á m í t á s a i n k  k o n k r é t ,  
s z á m s z e r ű  e r e d m é n y e k r e  v e z e s s e n e k ,  m e g  k e l l  v á l a s z t a n u n k  a  k r i s t á l y r á c s  t í p u s á t  is. 
A  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  k r i s t á l y r á c s o t  v á l a s z t o t t u k  k i ,  é s  s z á m í t á s a i n k a t  e r r e  a  r á c s 
t í p u s r a  v o n a t k o z t a t v a  v é g e z z ü k  e l .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  k ö b ö s  r á c s o k  k ö z ü l  e g y e d ü l  
a  l a p k o n c e n t r á l t  k ö b ö s  r á c s  b i z o n y u l  s t a b i l n a k  [7] a  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a t o m o k  
c e n t r á l i s  p á r k ö l c s ö n h a t á s a  f e l t é t e l e z é s e  e s e t é n .

J ó l l e h e t  e z  a  m o d e l l  a  r e á l i s  k r i s t á l y o k n a k  m e g l e h e t ő s e n  s z ű k  k ö r é r e  j e l e n t  
j ó  k ö z e l í t é s t ,  m é g i s  c é l s z e r ű  e z t  a  m o d e l l t  r é s z l e t e s e n  t a n u l m á n y o z n i .  E  m o d e l l  
e s e t é b e n  u g y a n i s  a  s z á m í t á s o k  v i s z o n y l a g  k ö n n y e n  é s  á t t e k i n t h e t ő e n  k e r e s z t ü l v i -  
h e t ő k  —  b i z o n y o s  e s e t e k b e n ,  m i n t  l á t n i  f o g j u k ,  a n a l i t i k u s a n  is . é s  íg y  k ö v e t k e z 
t e t é s e k e t  v o n h a t u n k  le  a  r e á l i s  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k  t u l a j d o n s á g a i r a .  M e g 
j e g y e z z ü k .  h o g y  e z t  a  m o d e l l t  r é s z l e t e s e n  t á r g y a l t á k  a p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  s z o k á s o s  
m ó d s z e r e i n e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  is ( l á s d  p é l d á u l  [ 1 4 0 ]  (1 4 2 ) .  [1 4 4 ]  [1 4 5 ]) ,  é s  v i z s 
g á l t á k  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  [75] is.

A  4 .1 .  p o n t b a n  a  2 .5 .  p o n t b a n  l e v e z e t e t t  á l t a l á n o s  é r v é n y ű  f o r m u l á k a t  a l k a l 
m a z z u k  k i v á l a s z t o t t  m o d e l l ü n k  r e ,  é s  f e l í r j u k  a  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  m e g h a t á r o z ó  
s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n  let  r e n d s z e r t  m o d e l l ü n k r e  v o n a t k o z t a t v a .  A z  a n h a r m o n i k u s  
k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  á l l a n d ó  t é r f o g a t  e s e t é n  a  4 .2 .  p o n t b a n ,  m í g  á l l a n d ó  n y o m á s  
e s e t é n  a  4 .3 .  p o n t b a n  t a n u l m á n y o z z u k .  A  4 .4 .  p o n t b a n  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  
s z á m í t j u k  ki p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n .  E r e d m é n y e i n k e t  a  4 .5 .  p o n t b a n  
ö s s z e g e z z ü k .

4 .1 .  A  sel/'-conxixlcns cg y e n le ire m ls re r

T e k i n t s ü n k  e g y  N  s z á m ú ,  e g y f o r m a .  M  t ö m e g ű  a t o m b ó l  f e l é p í t e t t  l a p c e n t r á l t  
k ö b ö s  k r i s t á l y r á c s o t .  M a  c s a k  a  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a t o m o k  c e n t r á l i s  p á r 
k ö l c s ö n h a t á s á t  v e s s z ü k  f i g y e l e m b e ,  a  k r i s t á l y r á c s  I l a m i l t o n - o p e r á t o r á t  a d i a b a t i k u s  

k ö z e l í t é s b e n  a

a  2 * 1 2 ‘ <pi\Rt « - !> (4 U >, l  M  l  I r rt

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  a h o l  é s  R , iw. /  r á c s p o n t b a n  e l h e l y e z k e d ő  a t o m  i m p u l z u s - ,  
i l l e t v e  h e l y z e t v e k t o r  o p e r á t o r a .  </)( / \ ,  R ,„  ) a  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a t o m o k  c e n t 
r á l i s  p á r k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l j a .  A z  ö s s z e g e z é s  je le  m e l l e t t i  v e s s z ő  a i r a  u t a l .  h o g s  
a  m á s o d i k  ö s s z e g e z é s t  a r  s z á m ú  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a l o m r a  k e l l  e l v é g e z n i .  

A  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  r á c s  e s e t é n  r ---  12.
A l k a l m a z z u k  a  ( 4 . 1 . 1 )  H a m i l t o n - o p e r á t o r r a l  le í r t  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  k n s t a l y -  

r á c s r a  a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k n a k  d o l g o z a t u n k  4 .5 .  p o n t j á b a n  k i f e j t e t t  se i t  - 
c o n s i s t e n s  e l m é l e t é t .  S z á m í t á s a i n k b a n  a z  uj RJ I, e l m o z d u l á s - o p e r á t o r o k k a l  
k é p z e t t  « « ? ( * ) ;  « ? ( * ' ) »  G r e e n - f ü g g v é n y  h e l y e t t  c e l s z e r ű  a  / ^ .  f o n o n  k e l t ő  e s  
a  bet f o n o n  e l t ü n t e t ő  o p e r á t o r o k  A kj ~  bt j T l i n e á r i s  k o m b i n á c i ó j á b ó l  f e l 

é p í t e t t  G tj U - t ' )  «  ( { A m U ) ;  / * & ( > ' ) »  G r c e n - f ü g g v c n y e k c t  f e l h a s z n á l n i .  A  ( 2 .2 . 3 )

Fizikai Folyóira t XX/(>
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é s  ( 2 . 2 . 4 )  k i f e j e z é s e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  k ö n n y e n  b e l á t h a t ó ,  h o g y  a z  e m l í t e t t  G r e e n -  
f ü g g v é n y e k  k ö z ö t t  a z

« « ? ( 0 ;  4 (  > ') ) )  =  r l w  2 ’ e f i V - n G t j O - n  ( 4 .1 .2 )M N kj  2o>iij
ö s s z e f ü g g é s  á l l  f e n n .

A  G i j ( t  — l ' )  G r e e n - f ü g g v é n y  F o u r i e r - t r a n s z f o r m á l t j á r a  d o l g o z a t u n k  2 .5 .  p o n t 
j á b a n  a  ( 2 . 5 . 2 4 )  k i f e j e z é s t  n y e r t ü k ,  a m i t  i t t  ú j r a  k i í r u n k :

C .( „ )  s  • <4 1 3 >

A  ( 4 . 1 . 3 )  k i f e j e z é s b e n  s z e r e p l ő  w k(k  =  {k ,  / } )  f r e k v e n c i á k a t  é s  a  p o l a r i z á c i ó s
v e k t o r o k a t  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  ( 2 . 5 . I O ) - n e k  m e g f e l e l ő e n  a z

o 4 j c h =  <4 l -4 >
M  l.fl 1

e g y e n l e t  h a t á r o z z a  m e g .  F i g y e l e m b e  v é v e .  h o g y  c s a k  a  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s
a t o m o k  k ö l c s ö n h a t á s á t  v e s s z ü k  s z á m í t á s b a ,  a m i k o r  is |/ |  m i n d e n  a t o m r a  a z o n o s ,
a  ( 4 . 1 . 4 )  e g y e n l e t e t  á t í r h a t j u k  a z

■4,= / ( J / ) 2  |!p j) (' -  <“ » - 0  <*/ <4-1 -5>

a l a k b a ,  a h o l  a z  f  e r ő á l l a n d ó n a k  m e g f e l e l ő  h a r m o n i k u s  r e z g é s i  í r e k v e n c i a
( P  — 0  e s e t é b e n ) .  M i n t  l á t h a t j u k ,  h a  c s u p á n  a  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a t o m o k  k ö l 
c s ö n h a t á s á t  v e s s z ü k  f i g y e l e m b e ,  a k k o r  a  f r e k v e n c i a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  r e n o r m á l á s a  
a z  e r ő á l l a n d ó  r e n o r m á l á s á r a  k o r l á t o z ó d i k ,  é s  A*-tói n e m  f ü g g .  A  G k j(<») e g y - f o n o n  
G r e e n - f ü g g v é n y  t ö m e g o p e r á t o r á t  a  ( 2 . 5 . 1 9 )  é s  ( 2 . 5 . 2 5 )  f o r m u l á k n a k  m e g f e l e l ő e n

n  ( \ V  ív  / i - , |2 I í (A'r +  ' V (a)p +  Wp-) (Np — Np} (« ,, — <op)/ ,  |V 3( — A, p , p  )\ V r„ ----------> ,ti'  2 1 or -- (oj„ f  0)p y of -  {(»„ -  0>p )
( 4 . 1 . 6 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fel m o d e l l ü n k  e s e t é b e n ,  a h o l  N p= ( A p A p).
C e n t r á l i s  p á r k ö l c s ö n h a t á s  e s e t e n  a  jl',!2 f ü g g v é n y t  a  ( 2 .5 . 8 )  f o r m u l á n a k  és 

a  [ 1 4 4 ]  d o l g o z a t n a k  m e g f e l e l ő e n

( 4 I '7 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l

F ( k j ,  k J , , k 2j 2)  = 2 '  ( -  I) 2 ' "  (fi • hj) ( « • j)  (” • h,j2) X

X  s i n  I —  fi • íc I s i n  I fi • k t

e g y ,  a  r á c s p o n t o k r a  s z á m í t o t t  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  ö s s z e g ,  n —J/ (d / 2 ) ,  d  a  r á c s á l l a n d ó ,  
/  a  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a t o m o k  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g a ,  2rct a  r e c i p r o k r á c s  v e k t o r a .
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A  ( 4 . 1 . 5 )  é s  ( 4 . 1 . 7 )  e g y e n l e t e k b e n  s z e r e p l ő  f ( 0 ,  / )  p s z e u d o h a r m o n i k u s  é s  
# ( 0, / )  e lT e k t ív  k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  e r ő á l l a n d ó t  s e l f - c o n s i s t e n s  m ó d o n  h a t á r o z z u k  
m e g :

f ( 0 ,  / )  =  r ( / ) í  g ( 0 , l )  =  r ' ü ) ,  ( 4 . 1 . 9 )

a h o l  <p[l) a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l ,  a m e l y e t  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n
s z á m í t u n k  k i .  E k k o r  ( 2 . 3 . 2 6 )  ö s s z e f ü g g é s  a l a p j á n  í r h a t j u k :

(<p(|/?,- R„,|)> % <y>(|? —m|) = expj ' 2j  <(»?-»«)(»?-« '»VfVf J m|).
( 4 . 1 . 1 0 )

A  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  ( 4 . 1 . 1 0 )  k i f e j e z é s e  l é n y e g e s e n  e g y s z e r ű b b  a l a k o t  ö l t ,  
h a  a  p o t e n c i á l  d e r i v á l t j a i n a k  a  s z á m í t á s á n á l  a  [1 4 1 ]  d o l g o z a t b a n  is  f e l h a s z n á l t  
l e a d i n g - t e r m  k ö z e l í t é s t  a l k a l m a z z u k :

Vf'Vf» ... VJ"Vf»</?(/) % V *  -  ’ " f i "  < ■ > ( / ) ,  ( 4 . 1 . 1 1)

a h o l  i7Í =  0  é r t é k e t  v e t t ü k .  A  p o t e n c i á l i s  e n e r g i a  s o r f e j t é s é n e k  c s a k  a  k ö b ö s  é s  n e 
g y e d r e n d ű  a n h a r m o n i k u s  t a g j a i t  v é v e  f i g y e l e m b e ,  Vo H o n g  A n h  m e g v i z s g á l t a  a  f e n t i  
k ö z e l í t é s  a l k a l m a z h a t ó s á g á t  m o d e l l ü n k  e s e t é b e n  [82 ] ,  é s  m e g m u t a t t a ,  h o g y  a  ( 4 . 1 . 1 1) 
k ö z e l í t é s b e n  e l h a n y a g o l t  t a g o k  f i g y e l e m b e v é t e l e  n e m  v á l t o z t a t j a  m e g  l é n y e g e s e n  
a  ( 4 . 1 . 1 1 )  k ö z e l í t é s  a l k a l m a z á s á v a l  e l v é g z e t t  s z á m í t á s o k  e r e d m é n y e i t .  A  ( 4 . 1 . 1 1 )  
k ö z e l í t é s t  f e l h a s z n á l v a  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l t

(p H ) *  2  1 " 2 ( / ) |  ( 4 . 1 . 1 2 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  t r ( l )  a  s z o m s z é d o s  a t o m o k  r e l a t í v  e l m o z d u l á s á n a k  n é g y 
z e t e s  k ö z é p é r t é k e .  E z t  a  m e n n y i s é g e t  a  ( 4 . 1 . 2 ) ,  ( 4 . 1 . 3 )  G r e e n - f ü g g v é n y  s e g í t s é g é v e l  

t u d j u k  k i s z á m í t a n i :

•-VA <[í  ( í ő  ~  í ; o>lJ )  I y  í v
» ( 0  -  ji -/'(Y), / )  jV V  kv k k

I v

z j\ó . i )  n  r (Dk * j  (Uo c o t h  (c)/2l>) [— I m  G k(a )  +  fV>)]. ( 4 . 1 . 13 )

A  ( 4 . 1 . 1 3 )  e g y e n l e t  l e v e z e t é s e k o r  f i g y e l e m b e  v e t t ü k ,  h o g y  ; r ( / )  c s a k  a  s z o m s z é d o s  
a t o m o k  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g á t ó l  í i i g g ,  é s  f e l h a s z n á l t u k  a  ( 4 . 1 . 5 )  k i f e j e z é s t .

A z  e g y e n s ú l y i  r á c s á l l a n d ó i  ( < / - / / [  2 )  a  k r i s t á l y  ( 2 . 5 . 3 0 )  á l l a p o t e g y e n l e t é b ő l  

s z á m í t h a t j u k  k i ,  a m e l y e t  e s e t ü n k b e n

, 4 - U 4 >

a l a k b a n  í r h a t u n k  f e l ,  a h o l  v =  V/N  =  l*/\, 2 .
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A  ( 4 . 1 . 1 3 )  e g y e n l e t  a  k r i s t á l y  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e ,  a m e l y e t  a  ( 4 .1 .3 ) ,  ( 4 .1 .5 ) ,
( 4 . 1 . 6 ) ,  ( 4 . 1 . 7 ) ,  ( 4 . 1 . 8 ) ,  ( 4 . 1 . 9 ) ,  ( 4 . 1 . 1 2 )  é s  ( 4 . 1 . 1 4 )  e g y e n l e t e k ,  i l l e t v e  k i f e j e z é s e k  
f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  k e l l  m e g o l d a n i ,  m e g h a t á r o z z a  a  k r i s t á l y  e g y e n s ú l y i  p a r a m é t e r e i t .  
A z  £  k r e n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i á k a t  é s  a  f o n o n o k  F k c s i l l a p o d á s á t  ( 2 . 5 . 2 7 )  é s  ( 2 . 5 . 2 8 )  
a l a p j á n  a z

Z a j  =  w *7 +  R e  n f j (£ i i j )<  +  iS )  ( 4 . 1 . 1 5 )

f o r m u l á k  f e l h a s z n á l á s á v a l  s z á m í t h a t j u k  k i .
F e l h a s z n á l v a  a  H a m i l t o n - o p e r á t o r  ( 4 . 1 . 1 )  a l a k j á t  é s  a  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 1 3 )  s e l f -  

c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t ,  a  k r i s t á l y  ( 2 . 5 . 3 1 )  b e l s ő  e n e r g i á j á t  é s  ( 2 . 5 . 3 6 )  s z a b a d e n e r g i á j á t  
c é l s z e r ű e n

£  -  < / / >  -  y  { < £ ( / ) +  1 / ( 0 ,  / ) , / ( / ) }  + 5 ^ ( 0 )  ( 4 . 1 . 1 6 )

f  =  F „  +  Í<j5(/)  - 1 / ( 0 .  / ) « ’ ( / )  j  +  F 3(0 )  ( 4 . 1 . 1 7 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l

F „  =  0  Z  In  {2 s i " h  K / 2 0 ) } ,  ( 4 . 1 . 18)
k

é s  a z  e l l c k t í v  k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  j á r u l é k  a  s z a b a d e n e r g i a  k i f e j e z é s é h e z  ( 2 . 5 . 3 3 )  
a l a p j á n  k ö z e l í t ő l e g  a z

' ~  í v  n  „ „.>1*1(1 + » r ) ( l  + M ( ] + " k ) - " n " n ' h
6 k. r. r  l 0)n Í(V  *

//it (1 + « r 4-/íp )-
+  * r  "  r r ) ( 4 . 1 . 1 9 )

o)p f  c y  -  J

f o r m u l a  s e g í t s é g é v e l  a d h a t ó  m e g .  a h o l  tin — [e . \p ( t í jp/ 0 ) — l ] - 1 . M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  
a b e l s ő  e n e r g i a  é s  a  s z a b a d e n e r g i a  i s m e r e t é b e n  s z á m o s  t e r m o d i n a m i k a i  é s  r u g a l m a s  
m e n n y i s é g e t  k i s z á m í t h a t u n k  a  t e r m o d i n a m i k a ,  i l l e tv e  a  s t a t i s z t i k u s  m e c h a n i k a  j ó l  
i s m e r t  ö s s z e f ü g g é s e i n e k  f e l h a s z n á l á s á v a l .

L á t h a t j u k  t e h á t ,  h o g y  a  ( 4 . 1 . 1 3 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s á t  f e l h a s z 
n á l v a  a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y  f i z ik a i  t u l a j d o n s á g a i t  j e l l e m z ő  m e n n y i s é g e k e t  ki 
t u d j u k  s z á m í t a n i  a  ( 4 . 1 . 1 5 ) —( 4 . 1 . 1 9 )  k é p l e t e k  s e g í t s é g é v e l .

A  f e n t i  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t r e n d s z e r t  a  c e n t r á l i s  p á r k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l  
k o n k r é t  a l a k j á n a k  a  m e g a d á s a  t e s z i  m e g h a t á r o z o t t á .  S z á m í t á s a i n k b a n  a  k ö l c s ö n 
h a t á s i  p o t e n c i á l t  e g y  m o d e l l - p o t e n c i á i l a l ,  a  M o r s e - p o t e n c i á l l a l :

<p(R) == £  ( t> - 2‘U R - v _ 2 e ~ a (R ~ro'} ( 4 . 1 . 2 0 )

h e l y e t t e s í t j ü k ,  a h o l  r „  a z  a t o m o k  k ö z ö t t i  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g  h a r m o n i k u s  k ö z e 
l í t é s b e n :  < p'(r„)— 0 ;  £  a  p o t e n c i á l g ö d ö r  m é l y s é g e :  <p(rn) = — €  é s  a z  e r ő á l l a n d ó t
h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  P  — 0  e s e t é n  a  f — <p"(r0) =  2 £«2 k i f e j e z é s  a d j a  m e g .  M e g 
j e g y e z z ü k  [69]  a l a p j á n ,  h o g y  a  M o r s e - p o t e n c i á l  a z  a r0= 6 p a r a m é t e r - m e g v á l a s z t á s  
e s e t é n  a  r á c s  h ő t á g u l á s i  t a r t o m á n y b a n  a l i g  k ü l ö n b ö z i k  a  r e a l i s z t i k u s a b b  L e n n a r d —  
J o n e s  ( 1 2 — 6) k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l t ó l :

« P r - / ( « ) - 4 f . { ( ^ ) l - ^ j 8} ,  ( 4 . 1 . 2 1 )
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a h o l  <tk =  rjj/2 a  L e n n a r d — J o n e s  p o t e n c i á l  p a r a m é t e r e .  M i n t h o g y  a  ( 4 . 1 . 1 2 )  s e l f -  
c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  k i s z á m í t á s á h o z  a  k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l  d e r i v á l t j a i n a k  a z  
é r t é k é t  k e l l  m e g a d n i  a z  K - l  h e l y e n ,  a h o l  á l t a l á b a n  / - r „  <; 0 , 3 r „ ,  e z é r t  a  M o r s e -  
p o t e n c i á l  f e l h a s z n á l á s á v a l  s z á m í t o t t  m e n n y i s é g e k  a z  a r n =  6 p a r a m é t e r - m e g v á l a s z t á s  
e s e t é n  v á r h a t ó a n  k e v é s s é  k ü l ö n b ö z n e k  a  L e n n a r d — J o n e s  ( 1 2 — 6 )  p o t e n c i á l l a l  
s z á m í t o t t  é r t é k e k t ő l .  A  k ö b ö s  é s  n e g y e d r e n d ű  a n h a r m o n i k u s  t a g o k a t  v é v e  c s a k  
f i g y e l e m b e  a  p o t e n c i á l i s  e n e r g i a  s o r f e j t é s é b e n ,  Vo H o n g  A n lt  [82 ]  m e g m u t a t t a ,  h o g y  
m o d e l l ü n k  e s e t é b e n  a  ( 4 . 1 . 2 0 ) ,  i l l e t v e  a  ( 4 . 1 . 2 1 )  p o t e n c i á l  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  f e n t i  
p a r a m é t e r - m e g v á l a s z t á s  m e l l e t t  s z á m í t o t t  m e n n y i s é g e k  g y a k o r l a t i l a g  n e m  k ü l ö n b ö z 
n e k  e g y m á s t ó l .  A  t o v á b b i a k b a n  e z é r t  a  ( 4 . 1 . 2 0 )  M o r s e - p o t e n c i á l t  a z a r #~ 6  p a r a m é t e r 
m e g v á l a s z t á s s a l  f o g j u k  h a s z n á l n i .

A  ( 4 . 1 . 2 0 )  M o r s e - p o t e n c i á !  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  ( 4 . 1 . 1 2 )  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n 
c i á l r a  a

<p(I)  €  {<? r° — 2e " ^ r" ( 4 . 1 . 2 2 )

K ö z e l í t ő  k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a h o l  r  =  ( / / 2 £ ) i r ( l )  ( a r „ ) 2[//2( l)/r?,].
T é r j ü n k  m o s t  v i s s z a  a  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 1 3 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é r e .  A z  <o s z e 

r i n t i  i n t e g r á l á s  a  ( 4 . 1 . 1 3 )  e g y e n l e t b e n  a  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á n a k  f i g y e l e m b e v é t e l e  
e s e t é n  n e m  v é g e z h e t ő  el  a n a l i t i k u s a n ,  h a n e m  c s a k  n u m e r i k u s  e l j á r á s t  h a s z n á l v a  
g é p i  ú t o n  s z á m í t h a t ó  k i  e z  a z  i n t e g r á l .  H a  a z o n b a n  a  t ö m e g o p e r á t o r n a k  a  m a g a s ,  
i l l e t v e  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é r e  k i s z á m í t o t t  k ö z e l í t ő  a l a k j á t  h a s z n á l j u k  
f e l ,  a k k o r  e  k é t  h a t á r e s e t b e n  k ö z e l í t ő  k i f e j e z é s t  n y e r h e t ü n k  a  ( 4 . 1 . 1 3 )  e g y e n l e t r e .  
V i z s g á l j u k  m o s t  e n n e k  m e g f e l e l ő e n  k ü l ö n  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  é s  a z  a l a c s o n y  

h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é t .

AZ ANHARMONIKUS KRISTÁLYOK SELF-CONSISTENS ELMÉLETE. II. 5 6 3

a )  A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  (0 » < o n)

A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a m e g f e l e l ő  k ö z e l í t é s b e n  a [ I 4 4 J  d o l g o z a t  
e r e d m é n y e i v e l  e g y b e h a n g z ó a n  a  ( 4 . 1 . 6 )  t ö m e g o p e r á t o r r a  a

n ^  =  - h . 1 . 2 3 )

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a h o l  v ~ ( o f ( ( o J 2 )  é s  a

( / , ,  / . p )

( V ~  >-,'•)*- V s
( 4 . 1 . 2 4 )

d i m e n z i ó  n é l k ü l i  r á c s ö s s z c g e t  n é h á n y  { k - i }  é r t é k r e  M o ro d u d in  [1 4 4 ]  s z á m í t o t t a  k i .  

( L á s d  a  [1 4 4 ]  d o l g o z a t b a n  a  2. t á b l á z a t o t ,  a h o l

R e Sk( / J  I . I • 10 ' G r [ök/C k(T/0)]

Im  Sk(Äk -I ti) 1,1 • W'Cftyk/Ck(T/0)]

ohj  =  ( t o , J2 )X Sj i  a ) i- =  U ' ( ° '

é s  w „ L a  m a x i m á l i s  r e z g é s i  f r e k v e n c i a  h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n :  io?)L =  S f / M . )

, I ' v  A (p -\-p  — k )  , n ’\ I  (Ap r A , i )
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A z  e f f e k t i v  k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  j á r u l é k  a  s z a b a d e n e r g i a  k i f e j e z é s é h e z  0 » < w o 
e s e t b e n  [1 4 1 ]  d o l g o z a t  e r e d m é n y e i v e l  e g y b e h a n g z ó a n

( 4 . 1 . 2 5 )

a l a k b a n  í r h a t ó  fe l ,  a h o l  A  — 1 7 2 , 3 / 3 0 7 2  % 5 , 6  • I 0 ~ 2.
A  t ö m e g o p e r á t o r  ( 4 . 1 . 2 3 )  a l a k j a  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 1 3 )  s e l f -  

c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  k ö z e l í t ő l e g

a l a k b a n  í r h a t j u k  fel a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n .  A  ( 4 : 1 . 2 6 )  e g y e n l e t  
l e v e z e t é s e k o r  f e l h a s z n á l t u k  a z

ö s s z e f ü g g é s t  [1 4 1 ] ,  é s  a  ( 2 . 2 . 3 7 )  ö s s z e g s z a b á l y t .
A  ( 4 . 1 . 2 6 )  e g y e n l e t b e n  s z e r e p l ő  /( n u m e r i k u s  e g y ü t t h a t ó t  k i s  a n h a r m o n i c i t á s  

e s e t é n  k ö n n y e n  m e g h a t á r o z h a t j u k ,  h a  a  ( 4 . 1 . 1 3 )  e g y e n l e t n e k  e g y  m á s i k ,  e k v i v a l e n s  
a l a k j á t  t e k i n t j ü k :

a h o l  f e l h a s z n á l t u k  a  ( 2 . 5 . 3 2 )  ö s s z e f ü g g é s t .  A  ( 2 . 2 . 3 7 )  ö s s z e g s z a b á l y  f e l h a s z n á l á s á v a l  
a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  k ö z e l í t ő l e g  í r h a t j u k

H a  m o s t  b e h e l y e t t e s í t j ü k  a  ( 4 . 1 . 2 5 )  é s  ( 4 . 1 . 2 9 )  k i f e j e z é s e k e t  a  ( 4 . 1 . 2 8 )  e g y e n l e t b e ,  
é s  a z  íg y  k a p o t t  k i f e j e z é s t  ö s s z e h a s o n l í t j u k  a  ( 4 . 1 . 2 6 )  k i f e j e z é s s e l ,  a k k o r  l e o l v a s h a t j u k ,  
h o g y  2,4 ^ - . 0 ,1 1. A  t o v á b b i a k b a n  a  // p a r a m é t e r  f e n t i  é r t é k é t  h a s z n á l j u k  t e t s z ő 
l e g e s  a n h a r m o n i c i t á s  e s e t é n  is.

b )  A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  (O ^ W / y )

A  t ö m e g o p e r á t o r  k i f e j e z é s é b e n  e l v é g e z v e  a  \p\ s z e r i n t i  i n t e g r á l á s t ,  a z  a l a c s o n y  
h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  [1 4 2 ]  d o l g o z a t  e r e d m é n y é v e l  m e g e g y e z ő e n  a  t ö m e g 
o p e r á t o r r a  a

N Z = tu*/2 ( 4 . 1 . 2 7 )

z2-m /)„*(/) - 1Z y  (Bt (̂0). ( 4 . 1 . 2 8 )

( 4 . 1 . 2 9 )

(4.1.30)

2 0 6



A Z  A N H A R M O N I K U S  K R I S T Á L Y O K  S E L F - C O N S I S T F N f t  F L M B t . F T E .  I I . 565

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a h o l

S"(,) 1,02- Wn  2 .  “ f <( k' r ’P ><!,' + í , i ~ ?  (4 1 31 ’

d i m e n z i ó  n é l k ü l i  r á c s ö s s z e g e k .  A  t ö m e g o p e r á t o r  ( 4 . 1 . 3 0 )  k i f e j e z é s é n e k  l e v e z e t é s e 
k o r  a z

*  =  ... ....................

3 6  n~

120.K • S l 0 5 " ”
é s  |/>j — 0 e s e t b e n  ( 4 . 1 . 3 2 )

'-rj, ' ' <p)fll2.

F ( k j .  p j , .  k j , )  r  ^  < ? ( £ / ;  o, <p. j , ,  k i2)

f o r m u l á k a t  é s  j e l ö l é s e k e t  h a s z n á l t u k  fel  M aradud inn i\\  [1 4 2 ]  m e g e g y e z ő e n .
A z  e f f e k t i v  k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  j á r u l é k  a  s z a b a d e n e r g i a  k i f e j e z é s é h e z  0  ".(o D 

e s e t é b e n  a  [1 4 2 ]  d o l g o z a t  e r e d m é n y e i h e z  h a s o n l ó a n

I )  í 3tt‘ 0 '  1
s ^  C j (4...33)

a l a k b a n  í r h a t ó  fel ,  a h o l  a  n u m e r i k u s  é r t é k e k

«  =  '-481 I 8 5 • 10  ~11 C -  7'86 ~  1 2 5 - 1 0 -  =
( 4 8 )  • ( 16 )  • ( 1. 0 2 )2 '  ( 1 6 )  • ( 1.0 2 )  • ( 1 2 0 , 8 )  '

A  t ö m e g o p e r á t o r  ( 4 . 1 . 3 0 )  a l a k j á n a k  a  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 1 3 )  se l f -  
c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  k ö z e l í t ő l e g

g 2( 0 J ) ) ~ l 37t ' 0* f ,  g H O J ) )  , A , _
1 V o e D 7 * ( o , 7 " ) J  +  5  « > ? ,  I  + ' , £ o 7 , ( ö ; / j J  (  *j f ( 0 . 1 ) t r { l )  =  eo

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  v„ é s  v, n u m e r i k u s  
k o e f f i c i e n s e k  é r t é k é t  ú g y  v á l a s z t j u k  m e g .  h o g y  a  n u l l p o n t i  e n e r g i á r a  é s  a  f a j h ő r e  
M a r a d u d in  [ 1 4 2 ]  e r e d m é n y e i v e l  m e g e g y e z ő  k i f e j e z é s e k e t  n y e r j ü k .  í g y  e k é t  n u m e r i k u s  
e g y ü t t h a t ó r a  a  t'„ =  4 Ä % 7 , 3 • 1 0 ~3 é s  v , = 8 C ' - 0 , I Ö  é r t é k e t  n y e r j ü k  [ v ö .  ( 4 .2 .1 6 ) ] .

A  t o v á b b i a k b a n  k ü l ö n  f o g j u k  v i z s g á l n i  a z t  a z  e s e t e t ,  a m i k o r  a  k r i s t á l y  t é r f o g a t a  

á l l a n d ó ,  é s  a z t  a z  e s e t e t ,  a m i k o r  a  k r i s t á l y r a  á l l a n d ó  n a g y s á g ú  n y o m á s  h a t .
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4 . 2 .  Á i  an h a rm o n ik u s  k r is tá ly  á lla n d ó  térfoga ton

V i z s g á l j u k  e l ő s z ö r  a z t  a z  e s e t e t ,  m i k o r  a  k r i s t á l y  t é r f o g a t a  á l l a n d ó .  R ö g z í t s ü k
a  k r i s t á l y  t é r f o g a t á t  p é l d á u l  ú g y ,  h o g y  l ~ r „  l e g y e n .  E b b e n  a z  e s e t b e n  a  s e l f - c o n s i s t e n s
p o t e n c i á l  ( 4 . 1 . 2 2 )  k i f e j e z é s é t

( p { y )  =  ^ e y , i {e 3>,,i- 2 }  ( 4 . 2 . 1 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fel .  A z  f ( 0 , P )  p s z e u d o h a r m o n i k u s  é s  a  g(ft, P )  e f f e k t i v  k ö b ö s  
a n h a r m o n i k u s  e r ő á l l a n d ó r a  ( 4 . 1 . 9 )  f e l h a s z n á l á s á v a l  a z

f ( f l ,  P )  =  fe'>n  { 2 -  I } ( 4 . 2 . 2 )

g (0 .  P )  =  e>'12{4 e S r l i-  I } ( 4 . 2 . 3 )

k i f e j e z é s e k e t  n y e r h e t j ü k ,  a h o l  g - - <pm( r „ )  = — bCa*. A  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 1 4 )  á l l a p o t 
e g y e n l e t é t  e b b e n  a z  e s e t b e n

P '  =  2 4 ev/2{í,3y/2-  I } (4 .2 .4)

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe ,  a h o l  P *  -■ P {< r'/£ )  —  a  r e d u k á l t  n y o m á s .
A m i n t  f e n t e b b  l á t t u k ,  k ü l ö n  k e l l  v i z s g á l n u n k  a  k é t  h ő m é r s é k l e t i  h a t á r e s e t e t ,  

a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  é s  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é t .

a )  A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  ( / ? » c » 0)

B e h e l y e t t e s í t v e  a z  e r ő - á l l a n d ó k  ( 4 . 2 . 2 )  é s  ( 4 . 2 . 3 )  k i f e j e z é s é t  a  ( 4 . 1 . 2 6 )  e g y e n l e t b e ,  
a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  m e g h a t á r o z ó  s e l f -  
c o n s i s t e n s  e u y e n l c t e t

a,y-P) ( 2 ^ - 0
z  _ „v (4  -  e 3)/2)2

Í>.\ (2 - e **<*)*
I ( 4 .2 . 5 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  a h o l  - :(■ Í W  4 £ / 0  =  M c » l J 4 a 20  é s  ß = U o l,J2 4 0 - )- '< \ .
A  ( 4 . 2 . 5 )  e g y e n l e t n e k  m i n d e n  h ő m é r s é k l e t e n  ( a  A, p a r a m é t e r  m i n d e n  é r t é k e  

m e l l e t t )  v a n  p o z i t í v  v a l ó s  m e g o l d á s a ,  v a g y i s  é p p e n  ú g y .  m i n t  a  l i n e á r i s  l á n c  k o r á b b a n  
t á r g y a l t  e s e t é b e n ,  a  k r i s t á l y n a k  m i n d e n  h ő m é r s é k l e t e n  v a n  s t a b i l  á l l a p o t a .

I t t  j e g y e z z ü k  m e g .  h o g y  C h o q u a rd  [69] a z  á l l a n d ó  t é r f o g a t o n  v i z s g á l t  a n h a r 
m o n i k u s  k r i s t á l y  e s e t é b e n  a r r a  a z  e r e d m é n y r e  j u t o t t ,  h o g y  a z  i n s t a b i l i t á s  j e l e n s é g e  
f e l l é p  e b b e n  a z  e s e t b e n  is.  V é l e m é n y ü n k  s z e r i n t  e z  a z  e r e d m é n y e  a r r a  v e z e t h e t ő  v i s s z a ,  
h o g y  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  i n t e g r á l - e l ő á l l í t á s á t  h a s z n á l t a  fe l s z á m í t á s a i b a n ,  
a m i  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  k i f e j e z é s é b e n  a z  e x p (  -1 i v )  t í p u s ú  t a g o k  f e l l é p t é r e  
v e z e t .  A z  i l y e n  t í p u s ú  t a g o k  a z  a t o m o k n a k  a  p o f e n c i á l f a l o n  a z  a l a g ú t e f f e k t u s  
k ö v e t k e z t é b e n  t ö r t é n ő  á t h a l a d á s á t  í r j á k  le.  E n n e k  a z  e f f e k t u s n a k  a  h e l y e s  é r t é k e l é 
s é r e  a z o n b a n  a  k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l  h a r d - c o r e  r é s z é t  k e l l  k ö v e t k e z e t e s e n  s z á m í 
t á s b a  v e n n i ,  [ i n n é k  k ö v e t k e z t é b e n  a z  á l l a n d ó  t é r f o g a t ú  k r i s t á l y  s t a b i l i t á s á n a k  
k é r d é s é r e  a  v é g l e g e s  v á l a s z t  c s a k  a z u t á n  l e h e t  m e g a d n i ,  h a  k ö v e t k e z e t e s e n  f i g y e l e m 
b e  v e s s z ü k  s z á m í t á s a i n k b a n  a z  a t o m o k  r ö v i d  h a t ó t á v o l s á g ú  k o r r e l á c i ó j á t ,  a m e l y  
a  k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l  h a r d - c o r e  r é s z é v e l  k a p c s o l a t o s .
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K i s  a n h a r m o n i c i t á s  e s e t é n ,  a m i k o r  w f l<K0<3c g ,  j < s c l  é s  a  ( 4 . 2 . 5 )  e g y e n l e t  m e g 
o l d á s á t

l + ß  +  y \ 3 z A (4 .2 .6 ) :

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A  ( 4 . 2 . 6 )  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  ( 4 . 1 . 1 5 )  r e n o r m á l t  f o n o n  
f r e k v e n c i á r a  é s  a  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á r a ,  a  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 6 )  b e l s ő ' e n e r g i á j á r a  a z

í) 1 2 

€ * i  -  W n í j  11 + y p 0 + ß ) - 0  R e  S (y

F u j  =  0 - p  (Onnj l m  S aj

N
E  = +  3 0 1 + / J - 0 J L A _ ^  g

1 6  p  3  f ’ li

(4 .2 .7 ) :

( 4 . 2 . 8 )

( 4 . 2 . 9 )

k é p l e t e k e t  n y e r t ü k ,  a h o l  b e v e z e t t ü k  a  /? =  </>*,V)( r „ ) ; R e  S ( y =  R e  S {J(A( J ) ;  I m S ( y =  
=  I m  S Cj(A6y -I- id )  j e l ö l é s e k e t .  A  ( 4 . 2 . 7 ) — ( . 4 . 2 . 9 )  k i f e j e z é s e k  é s  a z  á l l a n d ó  t é r f o g a t o n  
m é r t  f a j h ő b e  cv = (k / N ) (r )E / r )0 )  l e v e z e t h e t ő  f o r m u l a  m e g e g y e z i k  a  [1 4 1 ] ,  [ 1 4 4 ]  d o l 
g o z a t o k b a n  n y e r t  p e r t u r b á c i ó s  s o r f e j t é s e k  e l s ő  t a g j a i v a l .  A  ( 4 . 2 . 4 )  é s  ( 4 . 2 . 6 )  k i f e j e 
z é s e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  n y o m á s r a ,  a m e l y  s z ü k s é g e s  a h h o z ,  h o g y  a  k r i s t á l y t  á l l a n d ó  
t é r f o g a t o n  t a r t s u k ,  a z  a l á b b i  f o r m u l á t  n y e r j ü k :

p *  =  9 ~ { l  + / ?  — 0
9  li e 2

5 6  P  p )) ( 4 . 2 . 1 0 )

b )  A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  ( 0 « < o D)

B e h e l y e t t e s í t v e  a z  e r ő á l l a n d ó k  ( 4 . 2 . 2 )  é s  ( 4 . 2 . 3 )  k i f e j e z é s é i  a  ( 4 . 1 . 2 6 )  e g y e n l e t b e ,  
a  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  m e g h a t á r o z ó  

s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t

1 2 ( 4 _ c-^ /2)2
k y ( 2 * ’ - e * )  | l -  2 ;  v0e - »

(2 -

, z  _ ( 4 - e ~ 3y,:i)2 1I + (vi— vo) 2) e y (2 — eZ*yl2y,!2 J ( 4 . 2 . 1 1 )

a l a k b a n  í r h a t ó ,  a h o l  A = r 6 / t « w) —  a  r á c s  a t o m j a i n a k  a  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  k ö t é s i  p a r a 
m é t e r e ,  e í0) R i l , 02a )0£ a z  a t o m  n u l l p o n t i  e n e r g i á j a  h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  é s  

ti= (3ti V5)(04/«od)-
A  ( 4 . 2 . 1 1 )  e g y e n l e t n e k  a  A p a r a m é t e r  t e t s z ő l e g e s  é r t é k e  m e l l e t t  v a n  _ y > 0  v a l ó s  

m e g o l d á s a ,  v a g y i s  a  h e l y z e t  u g y a n a z ,  m i n t  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n ,  
i l l e t v e  a  l i n e á r i s  l á n c  e s e t é b e n .  I t t  is  h i v a t k o z n i  s z e r e t n é n k  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  

h a t á r e s e t é n e k  t á r g y a l á s a k o r  t e t t  m e g j e g y z é s ü n k r e .
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A  p e r t u r b á c i p s z á m í t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i v e l  a z t  a z  e s e t e t  v i z s g á l j á k ,  a m i k o r  

a z  a n h a r m o n i c i l á d  k i c s i n y ,  v a g y i s  a m i k o r  4 n)<Kz £ ,  e k k o r  v<scl é s  a  ( 4 , 2 . 1 1) e g y e n l e t  
m e g o l d á s á t

Y 7  9  z ' í  21 9  z )

A 4  ' 2  V°
( 4 . 2 . 1 2 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A  ( 4 . 2 . 1 2 )  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k 
l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  k i s z á m í t h a t j u k  a  r e n o r m á l t  f r e k v e n c i á t ,  a  c s i l l a p o d á s t  é s  a  k r i s 
t á l y  b e l s ő  e n e r g i á j á t :

c.tj — Wuí j  \ I +  en
C-IO) 24 * i O + » | ) - ^ ( R e S M /  +  » í R e S 1(y

r \ j  =  Ctí„i j C '  K  [ l m  S olil +  n  l m  S lkJ]

yv
ZC'~ -1 r<0) 
2 ^

( 4 . 2 . 1 3 )

( 4 . 2 . 1 4 )

I — r ,0> i i.„

I I, _ g  

1 4 8 7 *  f  

i h  r  .

8 / *  f :i t ’ i 5 C ] ( 4 . 2 . 1 5 )

K ö n n y e n  m e g g y ő z ő d h e t ü n k  a r r ó l ,  h o g y  a  p a r a m é t e r e k  m e g f e l e l ő  m e g v á l a s z t á s a :  
v „ - 4 B  é s  v , - - 8C  e s e t é b e n  a  b e l s ő  e n e r g i á r a  é s  a z  á l l a n d ó  t é r f o g a t o n  m é r t  f a j h ő r e  

~ (k / N ) (r )E !/ )0 )  n y e r t  k i f e j e z é s ü n k  m e g e g y e z i k  a  [ 142] d o l g o z a t b a n  a  p e r t u r b á c i ó -  
s / á m l t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i n e k  a l k a l m a z á s á v a l  n y e r t  e r e d m é n y e k k e l .  A  n y o m á s r a  
a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  ( 4 . 2 . 1 2 )  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  a

3 + c,V(in
I h g 2

8 4  J 2 ~ J * + n 1 — r w > l — (.0
4  li

21 / * " yA\ ( 4 . 2 . 1 6 )

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  n y o m á s  0 = 0 ° K  h ő m é r s é k l e t e n  ( i ; = 0 )  is 
z é r u s t ó l  k ü l ö n b ö z ő  a z  a t o m o k  n u l l p o n t i  r e z g é s e i  k ö v e t k e z t é b e n .

4 . 3 .  A z  an h a rm o n ik u s  k r is tá ly  á lla n d ó  nyom áson

V i z s g á l j u k  m o s t  a z t  a z  e s e t e t ,  a m i k o r  a  k r i s t á l y r a  á l l a n d ó  n y o m á s  h a t :  P= - c o n s t .  
E b b e n  a z  e s e t b e n  a z  a t o m o k  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g á t  c é l s z e r ű

1 (0 )  =  /„ +  * / =  r „ \ l +  ‘ y + Ö1 ( 4 . 3 . 1 )

a l a k b a n  f e l í r n i ,  a h o l  /„ a z  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g  P  =  0  e s e t é b e n ,  a m e l y e t  a  k r i s á l y
( 4 . 1 . 1 4 )  á l l a p o t e g y e n l e t é n e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  h a t á r o z h a t u n k  m e g .  A  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 1 4 )  
á l l a p o t e g y e n l e t é t  ( 4 . 3 . 1 )  f e l h a s z n á l á s á v a l

1} (4.3.2)

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  P *  =  P(<x:Y£ ) - a  r e d u k á l t  n y o m á s .
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A  f r e k v e n c i a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  r e n o r m á l á s i  t é n y e z ő j é r e  ( 4 . 1 . 2 2 ) ,  ( 4 . 3 , 1 )  é s  
' ( 4 . 3 . 2 )  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  ( 4 . 1 . 9 )  k i f e j e z é s  a l a p j á n  a z

f o r m u l á t  n y e r j ü k ,  a h o l

m  i ) p '  í  /

f ' "  12 u

p *  1 1
y  =  I +

+ - j - ( l + y )

a ji/2

( 4 . 3 . 3 )

( 4 . 3 . 4 )

A  ( 4 . 3 . 3 )  e g y e n l e t b ő l  k i f e j e z h e t j ü k  a z  a t o m o k  r e l a t í v  e l m o z d u l á s a  n é g y z e t e s  k ö z é p 
é r t é k é n e k  a  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  m é r t é k é t

p ‘ í1 F
2 4

P U 7n
12 (rM

( 4 . 3 . 5 )

A  f e n t i e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  ( 4 . 1 . 2 2 )  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l t ,  a z  a t o m o k  
( 4 . 3 . 1 )  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g á t ,  a z  ( 4 . 1 . 9 )  e f f e k t i v  k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  e r ő á l l a n d ó t  
a z  a l á b b i  k i f e j e z é s e k k e l  a d h a t j u k  m e g :

2 4
111

a*

P * f /  

‘ 2 4  

P '  ( I

12 r„

( 4 . 3 . 7 )

H a  a  k r i s t á l y r a  h a t ó  n y o m á s  k i c s i n y :  P ‘ <~< 1, a  f e n t  l e v e z e t e t t  f o r m u l á k  e g y 
s z e r ű b b  a l a k o t  ö l t e n e k ,  é s  a  s z á m í t á s o k a t  a n a l i t i k u s  m ó d s z e r e k k e l  v é g e z h e t j ü k  e l .  
E z é r t  e l ő á l l í t j u k  a z  a n a l i t i k u s  s z á m í t á s o k h o z  s z ü k s é g e s  f o r m u l á k a t  is  P ’ <<I e s e t é r e .  
E l v é g e z v e  a  s z ü k s é g e s  s z á m í t á s o k a t  a  P ‘ - <  I f e l t é t e l  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  a  J ( O . I )  
p s z e u d o h a r m o n i k u s  é s  a  g (0 ,1 )  e f f e k t i v  k ö b ö s  a n h a r m o n i k u s  e r ő á l l a n d ó r a  a z

f ( 0 , l )  = f ( e - *  +  p ) :  . ? ( ( > . / ) - í í  [ e - ' - i - g / ’ l ( 4 . 3 . 9 )

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a h o l

'■ ' : C T  ' r i r i  ««•'»»
a  n y o m á s  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  m é r t é k e .  E b b e n  a z  e s e t b e n  a z  a t o m o k  e g y e n s ú l y i  t á v o l 

s á g á t  a z

/  =  r „  | ! +  4  y -
P *

144
( 4 . 3 . 1 1 )

k é p l e t  s e g í t s é g é v e l  s z á m í t h a t j u k  k i .
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A  t o v á b b i a k b a n  k ü l ö n  k e l l  v i z s g á l n u n k  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  é s  a ?  a l a c s o n y  
h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t e i t .  M i n d k é t  h ő m é r s é k l e t i  h a t á r e s e t b e n  a  n u m e r i k u s  g é p i  
s z á m í t á s o k o n  k í v ü l  a  k i s  n y o m á s o k  e s e t é b e n  n é h á n y  f i z ik a i  m e n n y i s é g r e  a n a l i t i k u s  
a l a k b a n  e l ő á l l í t o t t  f o r m u l á t  i s  l e v e z e t ü n k  a  t o v á b b i a k b a n .

a )  A  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  (Q y> ioD)

A  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 2 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  ( 4 . 3 . 3 )  é s  ( 4 . 3 . 8 )  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  
á t í r h a t j u k

a 2 r ( 7 )  -

T*

'

a 2 -
P * r j  |2 -1

9
1 2 A  T  +

“ 3 6 ( 1 1 ,7 6 )*
2 4

'
a

2

a* i
X T \

a l a k b a ,  i l l e t v e  t o v á b b i  
e g y e n l e t é t  k ö z e l í t ő l e g

( 4 . 3 . 1 2 a )

á t a l a k í t á s o k a t  v é g e z v e ,  a  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 2 6 )  s e l f - c o n s i s t e n s

/ ' ( > ' ) 1 -
\n<

y r
B

4 v

r *

p *

6 7 '
B =  0  ( 4 . 3 . 1 2 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  a h o l  7 ‘ Oic —  a  r e d u k á l t  h ő m é r s é k l e t ,  ß - - ~ 0 . 2 2 { 2 4  l / y } ’ 
C é l s z e r ű  t o v á b b á  b e v e z e t n i  a  h ő m é r s é k l e t  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  m é r t é k é t  t  — 0/rt>o / j -~ 
~ - ?.T ‘ /\ 1 .7 6 ,  a h o l  A =  2€/fió*’ a  k r i s t á l y  a t o m j a i n a k  a  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  k ö t é s i  p a r a 
m é t e r e .  1.02c),,, a z  e g y  a t o m r a  v o n a t k o z t a t o t t  n u l l p o n t i  e n e r g i a  a  h a r m o n i k u s  
k ö z e l í t é s b e n .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  ( 4 . 3 . 1 2 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  a n a l ó g  f e l 
é p í t é s ű ,  m i n t  a  l i n e á r i s  l á n c  e s e t é b e n  n y e r t  ( 3 . 6 . 4 )  e g y e n l e t ,  e n n e k  m e g f e l e l ő e n  e  ke l  
e g y e n l e t  m e g o l d á s a i  is  a n a l ó g  t u l a j d o n s á g o k k a l  r e n d e l k e z n e k .

A  ( 4 . 3 . 1 2 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e t  n u m e r i k u s á n ,  g é p i  s z á m í t á s s a l  o l d o t t u k  m e g .  
M e g j e g y e z / ü k .  h o g y  a  ( 4 . 3 . 1 2 )  e g y e n l e t n e k  P "  é s  7  ‘ é r t é k é t ő l  f ü g g ő e n  k ü l ö n b ö z ő  
s z á m ú  v a l ó s  m e g o l d á s a  v a n .  . . f  i z i k a i "  m e g o l d á s n a k  a z t  a  m e g o l d á s t  f o g j u k  n e v e z n i ,  
a m e l y i k  e g y b e e s i k  a  h a r m o n i k u s  f e l a d a t  m e g o l d á s á v a l ,  h a  a z  a n h a r m o n i k u s  t a g o k  
a  n u l l á h o z  t a r t a n a k .  A  h a r m o n i k u s  f e l a d a t  m e g o l d á s a ,  m i n t  a z  k ö n n y e n  b e l á t h a t ó

T ‘ T

4 *‘ i l i , ' " i ' r . i
\r„ ,

I !-
6

/ ,  P ‘
l l +  6 '):i

( 4 . 3 . 1 3 )

a l a k b a n  í r h a t ó  fe l .  A  k r i s t á l y  ( 4 . 3 . 1 2 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e  „ f i z i k a i ”  m e g o l d á s a i t  
a  P ‘ r e d u k á l t  n y o m á s  é s  a  / '*  r e d u k á l t  h ő m é r s é k l e t  f ü g g v é n y é b e n  a  4 .1 .  á b r á n  
m u t a t j u k  b e .  H a  a  n y o m á s  ( / ’ * - '  P * )  é s  a  h ő m é r s é k l e t  [7  * t * ( P * ) ]  e l é g g é  k ic s i ,
a  ( 4 . 3 . 1 2 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t n e k  v a n n a k  v a l ó s  m e g o l d á s a i ,  a m e l y e k  k ö z ü l  a  l e g 
k i s e b b ,  r , > 0  a „ f i z i k a i "  m e g o l d á s .  A z  v ,  m e g o l d á s  a  k r i s t á l y  S ,  s t a b i l  á l l a p o t á h o z  
t a r t o z i k .  A  T * { P * )  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  k é t  v a l ó s  m e g o l d á s  e g y b e e s é s e  y , ( T * )  
= y s( T * )  h a t á r o z z a  m e g ,  k ö v e t k e z é s k é p p e n  a  /-'(.>') =  0 é s  a  f " ( y )  0 e g y e n l e t r e n d 
s z e r  m e g o l d á s a  s z o l g á l t a t j a .  A z  r a m e g o l d á s  e g y  S> i n s t a b i l  á l l a p o t n a k  fe le l  m e g .  
a m e l y e t  á b r á i n k o n  a s z a g g a t o t t  v o n a l  j e l ö l .  A  7'* — 7 V( P 1) e s e t é b e n  az. j ’, é s  „rs m e g 
o l d á s o k  e g y  k o m p l e x  k o n j u g á l t  m e g o l d á s p á r r á  v á l n a k ,  e n n e k  k ö v e t k e z t é b e n  a  f o  
n o n o k  f r e k v e n c i á i  is  k o m p l e x  m e n n y i s é g g é  v á l n a k ,  a m i  a z  r ,  m e g o l d á s n a k  m e g f e l e l ő
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■Sj á l l a p o t  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s á t  j e l e n t i .  L é n y e g e s  m e g j e g y e z n ü n k ,  h o g y h a  P *  > 0 ,  
a k k o r  a  T '  >  T *  t a r t o m á n y b a n  a  ( 4 . 3 . 1 2 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t n e k  v a n  e g y  m á s i k ,  

j ’3 > 0  v a l ó s  m e g o l d á s a ,  a m e l y i k  e g y  m á s o d i k  S 3 s l a b i i  á l l a p o t n a k  f e le l  m e g .
H a  a  n y o m á s ,  i l l e t v e  a  h ő m é r s é k l e t  e l é g  n a g y :  / > * § / > *  v a g y  T *  ^ T * ,  a  ( 4 . 3 . 1 2 )  

s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t n e k  m i n d i g  v a n  k é t  v a l ó s  m e g o l d á s a ,  a m e l y e k  k ö z ü l  a  k i 
s e b b i k  a  „ f i z i k a i ”  m e g o l d á s .  E b b e n  a z  e s e t b e n  a  f o n o n o k  f r e k v e n c i á i  m i n d i g  v a l ó s a k ,  
a z  i n s t a b i l i t á s  j e l e n s é g e  n e m  l é p  fe l .  A  T *  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t e t  é s  a  P *  k r i t i k u s  
n y o m á s t  a  k r i s t á l y  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s á n a k  a  m e g s z ű n é s e  j e l l e m z i ,  e  k é t  m e n n y i s é g e t  
h á r o m  v a l ó s  g y ö k  v 1( 7 ’*, P * )- - y 2( T * .  P * ) —y ^ {T * ,  P * ) e g y b e e s é s e  h a t á r o z z a  m e g .  
k ö v e t k e z é s k é p p e n  a  F (  | ) =  F ' ( . r ) =  F " (  i ) ~ 0  e g y e n l e t r e n d s z e r  m e g o l d á s a  s z o l g á l 
t a t j a .

A  r e d u k á l t  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  f ü g g é s é t  a  r e d u k á l t  n y o m á s t ó l  a  4 . 2 .  á b r á n  
s z e m l é l t e t j ü k .  A  4 .2 .  á b r á n  a  n e m e s g á z  k r i s t á l y o k  r e d u k á l t  o l v a d á s p o n t  g ö r b é j é t  
T *  =  0 . 5  { 1 + 0 , 2 P 1}  [ 1 4 7 ]  a l a p j á n  a  s z a g g a t o t t  v o n a l l a l  á b r á z o l t u k .  A  m a g a s  h ő 
m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  a  k r i t i k u s  n y o m á s r a  a  P *  1 ,35  é s  a  k r i t i k u s  h ő m é r s é k 
l e t r e  a  T *  . 0 , 9 8  é r t é k e t  n y e r t ü k .

A  r e n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i á k a t  é s  a  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á t  ( 4 . 1 . l 5 ) - n c k  m e g 
f e l e l ő e n  ( 4 . 3 . 3 ) ,  ( 4 . 3 . 4 ) .  ( 4 . 3 . 8 )  é s  ( 4 . 1 . 2 3 )  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  S z á m í t á s a i n k b a n  a  R e  S t  3 * 1 0 " -  é s  I m  S t  I • 10 - c r t c -

( 4 . 3 . 1 4 )

- 1 0 - 7 *  (2  4- ! / ) f ( 4 . 3 . 1 5 )

y 7 »
r » *

, 7 5  I.Ó 1.5 2.0 r 05 10 '5

4.1. ábra. Az erősen kötött (A.»A()í»2,2) an 
harmonikus kristály self-consistens egyenleté
nek megoldásai a T ' redukált hőmérséklet 
függvényében a P* redukált nyomás külön

böző értékei mellett (ff .■*»«„)

4.2. ábra. A 1 erősen kötött ( /  ■ /.) kristály T's re
dukált instabilitási hőmérséklete a P* redukált 
nyomás függvényében (0 -■<•>„). A nemesgáz kris
tályok T,", redukált olvadási hőmérsékletét a P" 
redukált nyomás függvényében [147) alapján a

szaggatott vonal ábrázolja
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k e k e t  h a s z n á l t u k ,  A  4 .3 .  á b r á n  a  r e n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i á k  d klu )nk( P — 0 )  f ü g g é s é t  
a  r e d u k á l t  T * h ő m é r s é k l e t t ő l  a  P *  r e d u k á l t  n y o m á s  n é h á n y  é r t é k e  e s e t é n  á b r á z o l t u k ,  
m í g  a  4 .4 .  á b r á n  a  / '* / £ *  m e n n y i s é g  h ő m é r s é k l e t f ü g g é s é t  l á t h a t j u k .

f*

W  >$ 10 r *

4.3. áhrn. A self-consistens fononok , ,/<•> , .kj '  i
frekvenciája a 7 ‘ redukált hőmérséklet függvé
nyében a (A./) érlékpár egy attól( erléke melleit 

(/. ■■■ 0 <■>,,)

4.4. ábra. A self-consistens fononok r» J  >'c .
KJ

csillapodása a T* redukált hőmérséklet függvé
nyében a {A.;} értékpár egy adott érléke mellett.

( i  *• 0> (On )

A  b e l s ő  e n e r g i a  ( 4 . 1.1 6 )  é s  a  s z a b a d e n e r g i a  ( 4 . 1 . 1 7 )  k i f e j e z é s e i t  a  m a g a s  h ő m é r 
s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n

I P *
f  --- ,  „  i :  =■_- 0 . 8 5  T  * - 2 r (  I -I 0 . 7  r )  +  ■

3/V>- " 4

( , y i
( 4 . 3 . 1 6 )

3 /Vt
!  7 ’ * In

7 .8

/  *

7'*

3

I />*

3 ^ I 4
( 4 . 3 . 1 7 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  a h o l  a  ( 4 .3 . 6 ) .  ( 4 . 1 . 2 6 ) .  ( 4 . 1 . 2 5 )  k i f e j e z é s e k e t  v e t t ü k  f i g y e l e m b e ,  
t o v á b b á  a z t .  h o g y  a  ( 4 . 1 . 1 8 )  k i f e j e z é s  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n

/ V - O . W  In [0 ,6 5  ( ( o j f í ) ] ( 4 . 3 . 1 8 )

a l a k b a n  í r h a t ó .  A  n u m e r i k u s  s z á m í t á s o k n á l  a  s z a b a d e n e r g i a  ( 4 . 3 . 1 7 )  k i f e j e z é s é b e n  
a  /  2 0  é r t é k e t  v e t t ü k .  A  4 .5 .  á b r á n  a  r e d u k á l t  t e r m o d i n a m i k a i  p o t e n c i á l t := / +  P 'v *  
á b r á z o l t u k ,  m i n t  a  r e d u k á l t  h ő m é r s é k l e t  f ü g g v é n y é t .  M i n t  é r d e k e s s é g e t  m e g j e g y e z z ü k ,  
h o g y  a £ ( 7 ' * )  f ü g g v é n y n e k  m i n i m u m a  v a n  a  T *  h ő m é r s é k l e t n é l  v a l a m i v e l  a l a c s o n y a b b  
h ő m é r s é k l e t  e s e t é n .  A  r e d u k á l t  b e l s ő  e n e r g i a  h ő m é r s é k l e t f ü g g é s é t  a  4 .6 .  á b r á n  
m u t a t j u k  b e .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  b e l s ő  e n e r g i a  c s ö k k e n é s e  a  h ő m é r s é k l e t  n ö -
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r » /

í'.n
i *

0. A

: P'o

70 r ‘

■4.5.ábra. A kristály j?= l/3A’f {F \ 3PV) termo- -4.6. ábra. A kristályé (l/3/Vc )/•' belső cnergi-
dinamikai potenciálja a T* redukált hőmérséklet ája a T" redukált hőmérséklet függvényében

függyényében (/. <•/„; 0 ■</>„) (). O~o>„)

v e k e d é s e k o r  a z  S 3 á l l a p o t b a n  n e m  j e l e n t k e z i k  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  é s  
a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n .  M i n d k é t  e s e t b e n  a  b e l s ő  e n e r g i a  a  h ő m é r 
s é k l e t  n ö v e k v ő  f ü g g v é n y e  é s  v a n  d e r  W a a l s - g ö r b e  j e l l e g ű  v i s e l k e d é s t  m u t a t .

A  v*  — V \ r2 IN r^ -- (l/ r,,)*  r e d u k á l t  t é r f o g a t o t ,  m i n t  a  P ‘ r e d u k á l t  n y o m á s  f ü g g  
v é n y é t  a  4 . 7 .  á b r á n  m u t a t j u k  b e .  L é n y e g e s  m e g j e g y e z n ü n k ,  h o g y  a  k a p o t t  g ö r b e  
v a n  d e r  W a a l s - g ö r b e  j e l l e g ű  v i s e l k e d é s t  ,
m u t a t .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  r e d u k á l t  t é r -  I 
f o g a t  n y o m á s f ü g g é s é t  i l l e t ő e n  a n a l ó g  e r e d 
m é n y t  t a l á l h a t u n k  a  [83]  d o l g o z a t b a n  is.

a )  K i s  n y o m á s  P * <  I e s e t e .
V i z s g á l j u k  m e g  m o s t  a z t  a z  e s e t e t ,  

a m i k o r  a  k r i s t á l y r a  k i s  n y o m á s  h a t : P *
B e h e l y e t t e s í t v e  e k k o r  a  ( 4 . 3 . 9 )  k i f e j e z é s e 
k e t  a  ( 4 . 1 . 2 6 )  e g y e n l e t b e ,  a  k r i s t á l y  s e i f - 
c o n s i s t e n s  e c v e n l e t é t

U o ’ - ß )
3 ' / l

( 4 . 3 . 1 9 )

+  p ey
4z A

3At

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  Át ~ z (:/ 3 0  é s  
ß = (< » lJ2 4 0 '2). A  ( 4 . 3 . 1 9 )  e g y e n l e t n e k  v a l ó s  

m e g o l d á s a  a k k o r  v a n ,  h a  A  1 ‘ r e 

4.7. ábra. A kristály t>* - (//r,,)3 redukált térfo
gata, mint a P* redukált nyomás függvénye 

0 »<■>„)

2 1 5
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d u k á l t  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t r e  a

T *  =  6s =  0 , 6 { l  +  0 , 3 / * *  — 0 , I 5 / ? J  ( 4 . 3 . 2 0 )
£

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k ,  a h o l  ( 4 . 3 . 1 0 )  é s  ( 4 . 3 . 1 1 )  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  P '  . 6 , 3 / ? ,  h a  
T * ^ T * .  A  ( 4 . 3 . 1 9 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s á t  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  

k ö z e l é b e n  ( r  = 0/ 0, -  I )

y  a* 0 , 5 {l +  0 , 2 6  P  * +  0 , 3  fi,  -  1,6 3  ^ 1 -  z } ( 4 . 3 . 2 1)

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  A  ( 4 . 1 . 1 5 )  r e n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i á k r a  t <  I e s e t é b e n  a z

‘i i j  =  0 , 7 7  í % ; , { l +  0 , 4 17 í — t  +  0 , 1 6 ( 1 . - t ) + 0 , 0 6  / » ♦ - 4 , 5 t S Í 7| ( 4 . 3 . 2 2 )

k i f e j e z é s t  n y e r j ü k .  L á t h a t j u k ,  h o g y  m i n d  ( 4 . 3 . 2 1 ) .  m i n d  ( 4 . 3 . 2 2 )  k o m p l e x  é r t é k r e  
v e z e t ,  h a  r ^ l ,  a m i  a  k r i s t á l y r á c s  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s á t  j e l e n t i .  A  s e i f - c o n s i s t e n s  
f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á t  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö z e l é b e n  a

=  v m j O * -  e ^ S  l  *  3,5 M o f jT S f j  ( 4 . 3 . 2 3 )

k é p l e t  a d j a  m e g ,  a m e l y i k b ő l  a  ( T ^ / f  e; )  ■ 1 0 ' 1 n a g y s á g r e n d  a d ó d i k .  ( A  f o r m u l á k
e g y s z e r ű s í t é s e  c é l j á b ó l  b e v e z e t t ü k  a

S  í j  =  R e S  k J ( h j )  é s  S  'íj =  í m S í y (A( y +  /5 )
j e l ö l é s e k e t . )

A  k r i s t á l y  a t o m j a i n a k  a  ( 4 . 3 . 1 1 )  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g a  é s  e v v e l  e g y ü t t  t e r m é s z e 
t e s e n  a  k r i s t á l y  t é r f o g a t a ,  v a l a m i n t  ( 4 . 1 . 2 6 )  b e l s ő  e n e r g i á j a ,  a m e l y e t  0 <  0 ,  e s e t é b e n  a z

' .  F. -  -  +  3 0 , { 1,9  -  0 . 1 P  * +  0 , 8  (i ,  - 2 . 1  I' I -  T -  (1 -  t ) } ( 4 . 3 . 2 4 )
A 2

k é p l e t  f e j e z  k i .  v é g e s  m a r a d ,  h a  T ‘ - T * .  D e  a l i n e á r i s  h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó

k

é s  a z  á l l a n d ó  n y o m á s o n  m é r t  f a j h ő

k

< » ! )  k  3 ° ' 4 ( 4  3 2^)
M }  „  k 2 a l0 ,  , / |  r  ’

r
3k  1 1 +  -  | ( 4 . 3 . 2 6 )

a  v é g t e l e n h e z  t a r t ,  h a  T *  — T * .
K i s  a n h a r m o n i c i t á s  e s e t é n ,  a m i k o r  is  a  ( 4 . 3 . 1 9 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t

m e g o l d á s a  j < 1. é s  a  m e g o l d á s
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a l a k b a n  í r h a t ó ,  a h o l  / ’ * » - 8/?, h a  j 1* « I .  A  ( 4 . 3 . 2 7 )  m e g o l d á s  s e g í t s é g é v e l  a  f i z ik a i  
m e n n y i s é g e k r e  a z

P *

16
1 /> 

2 8  f ■ ( > + «  + H l
r í ;  -  O S ? ;

^6 W ,  +  f l ( ' 5 6  / * + T . f <

( 4 . 3 . 2 8 )

( 4 . 3 . 2 9 )

( 4 . 3 . 3 0 )

( 4 . 3 . 3 1 )

( 4 . 3 . 3 2 )

i ' o r m u l á k a t  v e z e t h e t j ü k  le.

M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  n u m e r i k u s  s z á m í t á s o k  e r e d m é n y e i  é s  a z  a n a l i t i k u s  a l a k 
b a n  l e v e z e t e t t  f o r m u l á i n k  a  m e g f e l e l ő  e s e t e k b e n  ig e n  j ó  m e g e g y e z é s t  m u t a t n a k .

b )  A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t e  ( 0 ^ < w „ )

A  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 3 4 )  s c l f - c o n s i s t c n s  e g y e n l e t é t  ( 4 . 3 . 3 )  é s  ( 4 . 3 . 8 )  k i f e j e z é s e k  f i g y e 
l e m b e v é t e l é v e l  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n

I -
0 , 4 *  " 3 6

P *

16

Of'1
+  4 9 . 6

, P *

5 ,4 1 1 . 3 6
r

( 4 . 3 . 3 3 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  a z  y (y .)  f ü g g v é n y t  a  ( 4 . 3 . 5 )  é s  ( 4 . 3 . 7 )  k i f e j e z é s e k  h a t á r o z 
z á k  m e g .

A z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a 
t á r e s e t é b e n  a  g y e n g é n  k ö t ö t t  k r i s 
t á l y o k  t a n u l m á n y o z á s a  b i z o n y u l  é r 
d e k e s n e k ,  e z é r t  e z t  a z  e s e t e i  f o g j u k  
m o s t  v i z s g á l n i .  A  ( 4 . 3 . 3 3 )  s e l f - c o n s i s -  
t e n s  e g y e n l e t  v a l ó s  g y ö k e i n e k  h ő -  
m é r s é k l e t -  é s  n y o m á s f ü g g é s é t  k  =  3 
e s e t é b e n  a  4 .8 .  á b r á n ,  ^  =  2 , 2 4  e s e t é 
b e n  a  4 . 9 .  á b r á n  é s  k =  2  e s e t é b e n  a  
4 . 1 0 .  á b r á n  l á t h a t j u k .  H a  A > A S=

4.8. ábra. A gyengén kötött (A= 3 ) anhar
monikus kristály self-consistens egyenle
tének megoldásai a T '  redukált hőmérsék
let függvényében a P* redukált nyomás 

különböző értékei mellett (0 « w u).

4 Fizikai Folyóira t X X /6

2 1 7
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=  2 , 2 4  a  ( 4 . 3 . 3 3 )  e g y e n l e t  m e g 
o l d á s a i  ( l á s d  4 .8 .  á b r a )  h a s o n l ó  
t u l a j d o n s á g o k k a l  r e n d e l k e z n e k ,  
m i n t  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a 
t á r e s e t é b e n  é r v é n y e s  ( 4 . 3 . 1 2 )  s e l f -  
c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s a i  
( l á s d  4 .1 .  á b r a ) .  E z é r t  n e m  i s m é 
t e l j ü k  m e g  a  ( 4 . 3 . 1 2 )  e g y e n l e t  g y ö 
k e i v e l  k a p c s o l a t b a n  d o l g o z a t u n k
4 . 3 .  p o n t j a  a )  a l p o n t j á b a n  r é s z 
l e t e s e n  k i f e j t e i t  d i s z k u s s z i ó t .

H a  v i s z o n t  a  k ö t é s i  p a r a m é 
t e r  m e g l e h e t ő s e n  k i c s i :  Á < A,, a  
k r i s t á l y n a k  n i n c s  s t a b i l  á l l a p o t a  
m é g  a  t  =  0 h ő m é r s é k l e t e n  s e m ,  
m i n t h o g y  e b b e n  a z  e s e t b e n  a z  
a t o m o k  n u l l p o n t i  e n e r g i á j a  n a g y ,  
é s  a  n u l l p o n t i  r e z g é s e k  l e r o m b o l 
j á k  a  k r i s t á l y  s t a b i l ,  r e n d e z e t t  
á l l a p o t á t .  H a  a z o n b a n  a  k r i s t á l y t  
n y o m á s  a l á  h e l y e z z ü k ,  m e g f e l e l ő  

n y o m á s é r t é k n é l  m e g j e l e n i k  a  s t a b i l  á l l a p o t ,  a m e l y i k  a  t o v á b b i a k b a n  a z u t á n  m á r  o l y a n  
v i s e l k e d é s t  m u t a t ,  m i n t  a m i l y e n n e l  m e g i s m e r k e d t ü n k  m á r  a  A e s e t b e n .  E z t  a  
h e l y z e t e t  l á t h a t j u k  a  4 .1 0 .  á b r á n .

A  T *  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t ,  m i n t  a  P *  r e d u k á l t  n y o m á s  f ü g g v é n y é t  
e s e t é b e n  a  4 . i l .  á b r á n  m u t a t j u k  b e .  X ~ 3 e s e t é b e n  a  k r i t i k u s  n y o m á s r a  a  P *  ^  1.5 
é s  a  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t r e  a  T *  ~ ; 0 , 8 2  é r t é k e l  k a p t u k .

4.9. ábra. A gyengén kötött (A 2,24) anharmonikus kris
tály sclf-consistens egyenlőiének megoldása a T ’ redu
kált hőmérséklet függvényében a P’ redukált nyomás 

különböző érlékei mellett (O ' o>n)

4.10. ábra. A gyengén kötött (A = 2,0)anharmonikus 
kristály self-consislens egyenletének megoldásai a 
T* redukált hőmérséklet függvényében a P* redu
kált nyomás különböző értékei mellett (0**ft>n)

4 M . ábra. A gyengén kötött anharmonikus 
kristály (A as A« «2 .2 ) T* redukált instabilitási 
hőmérséklete a /’* redukált nyomás függvé- 

' nyében (0

2 1 8
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i.S

0 0,2 OM 06

4.12. ábra. A self-consistcns fononok e

0/1 I

u k% i j
frekvenciája a T ' redukált hőmérséklet fiiggvé 
nyében a (kj) értékpár egy adott értéke mellett 

. (A =3; 0 ~ « D)

4.1.1. ábra. A self-consistens fononok í '^ j lí^ j  
csillapodása a T* redukált hőmérséklet füg
gvényében a (k ,j)  értékpár egy adott értéke 

mellett (/. - 3; 0 - n ,,\

A  r c n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i á k a t  é s  a  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á t  ( 4 . 1 . 1 5 i - n e k  m e g 
f e l e l ő e n ,  a  ( 4 -3 - 3 ) ,  ( 4 . 3 . 4 ) .  ( 4 . 3 . 8 )  é s  ( 4 . 1 . 3 0 )  f o r m u l á k  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l

^ - « - J | 2 + l / r ) * { R c S „ + , f ( ' ) ' K c S „  

=  {2 4  l / v } 2 J I m  S„* !- I m S u j

( 4 . 3 . 3 4 )

( 4 . 3  VS)

ltk 1 . 8 5 - 1 0  ;t (is R e S u % 
A  4 . 1 2 .  é s  4 .1 3 .  á b r á k o n  a z

r k

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l .  S z á m í t á s a i n k b a n  a  R e  S w  l m  S
= « I m  S u  1 .2 5  • 10 2 k ö z e l í t ő  é r t e k e t  h a s z n á l t u k

€*/<um  r e n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i á k  é s  a  / '* /£ *  f o n o n  c s i l l a p o d á s o k  h ő m é r s é k l e t -  
f ü g g é s é t  m u t a t j u k  b e  Á — 3  e s e t é b e n .  A z  á b r á k o n  j ó l  l á t h a t ó ,  h o g y  m i n d  a  k é t  m e n n y i 
s é g  g y e n g é n  f ü g g  a  h ő m é r s é k l e t t ő l  a  T ‘ T *  h ő m é r s é k l e t t a r t o m á n y b a n .  M i n t
l á t h a t j u k ,  a  f o n o n o k  f é l é r t é k  s / é l e s s é g e  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e z e t é b e n
k i s  é r t é k ű  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  is.

A  b e l s ő  e n e r g i a  ( 4 . 1 . 1 6 )  é s  a  s z a b a d e n e r g i a  ( 4 . 1 . 1 7 )  k i f e j e z é s e i t  a z  a l a c s o n y  h ő 

m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n

e  ~  E  : 
/Vő;,,,.

o c ( y  - I H -

N o  i.
F  =  9 I -

vr. íCI'M
( 4 . 3 . 3 6 )

-,/i ( 4 -3 .3 7 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  a  ( 4 . 1 . 3 3 )  é s  a  ( 4 . 3 . 6 )  k i f e j e z é s e k e t  v e t t ü k  f i g y e l e m b e

219
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4.14. ábra. A gyengén kötött (X =  3) anhar
monikus kristály g  — (\lftfo)nL.\F+ 2P*v* 
termodinamikai potenciálja a T * redukált 
hőmérséklet függvényében (0«<on )

4.15. ábra. A gyengén kötött (X =  3) anhar
monikus kristály e = (l/N oj0L)E  belső ener
giája a T* redukált hőmérséklet függvé
nyében (í>*kcod )

T« l

4.16. ábra. A gyengén kötött (P. —3) anhar
monikus kristály s= (l/N k )  S entrópiája 
a T * redukált hőmérséklet függvényében 
(0 « (o D) .. ,

2 2 0
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t o v á b b á  a z t ,  h o g y  a  ( 4 . 1 . 1 8 )  k i f e j e z é s  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n

/ ,  =  - ' 5'  ( } ) ]  ( 4 . 3 . 3 8 )

a l a k b a n  í r h a t ó .  A  4 . 1 4 .  á b r á n  a  r e d u k á l t  t e r m o d i n a m i k a i  p o t e n c i á l  g  =  f- \- 3 P*v* ,  
a  4 . 1 5 .  á b r á n  a z  e  b e l s ő  e n e r g i a  é s  a  4 . 1 6 .  á b r á n  a  r e d u k á l t  e n t r ó p i a  s = ( l / N - k )  S  
h ő m é r s é k l e t f ü g g é s é t  á b r á z o l t u k  A = 3  e s e t é b e n .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  v ( P * )  f ü g g 
v é n y  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n  is  é p p  o l y a n  v a n  d e r  W a a l s - j e l l e g e t  
m u t a t ,  m i n t  a m i l y e n  a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n  a  4 . 7 .  á b r á n  l á t h a t ó ,  e z é r t  
e z t  a z  á b r á t  i t t  n e m  m e l l é k e l j ü k .
a )  K i s  n y o m á s  P * « l  e s e t e .

V i z s g á l j u k  m o s t  m e g  a z t  a z  e s e t e t ,  m i k o r  a  k r i s t á l y r a  k i s  n y o m á s  h a t :  />*<*; 1. 
B e h e l y e t t e s í t v e  e k k o r  a  ( 4 . 3 . 9 )  k i f e j e z é s e k e t  a  ( 4 . 1 . 3 4 )  e g y e n l e t b e ,  a  k r i s t á l y  s e l f -  
c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t

1 _  v0e ' ,/2j  =  c>'12 J I -  P2 e> +  >,e2> I +  (v ,  -  vnV ' /2j  j  ( 4 . 3 . 3 9 )

a l a k b a n  n y e r j ü k ,  a h o l  A = z € / e i0 ); t j= ( 3 n 4/5 )(0 ,/a$ nel,n)) « l  é s  p = -  Í - )  . A ( 4 . 3 . 3 9 )

s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t n e k  v a l ó s  m e g o l d á s a  a k k o r  l é t e z i k ,  h a  0 - 0S, a h o l  a  flv i n s t a 
b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  a

° s-  %  0 , 11( a - a ,)»'1 ^  o . i ( p * - p , ; y * ( 4 . 3 . 4 0 )
<)Jan

f o r m u l a  a d j a  m e g .  A  k r i s t á l y n a k  n i n c s  s t a b i l  á l l a p o t a  m é g  a  0 — 0  h ő m é r s é k l e t e n  
s e m ,  h a  a z  a t o m o k  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  k ö t é s i  p a r a m é t e r e  A < A ,  ^ 2 , 2 ( 1  — 0 , 2 6  P * ) ,  
v a g y  h a  a  k r i s t á l y r a  h a t ó  n y o m á s  P *  - PH  1 , 7 ( 2 , 2 — A): M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  
0 ^ 6 '< k (o d  e s e t é b e n  a  r e d u k á l t  n y o m á s  P *  -  4 , 5  p . A z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  
k ö z e i é b e n  t - 0/0s £  1 a  ( 4 . 3 . 3 9 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s á t

Av

y  =  1 ,3{1 + 0 , 3 / > * - 1 )5 ( ; . - ; . j ) - F ' ( A -  Aj ) ( Í - t í )  [1 +  I , 5 ( A - ; , ) ]  +

+  4 . 6 ( A - A 4) ( I - t < ) }  ( 4 . 3 . 4 1 )

a l a k b a n  á l l í t h a t j u k  e l ő .
A  ( 4 . 1 . 1 5 )  r e n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i á k a t  i g l  e s e t é b e n  a z

=  0 ,5 2 c o o íy {l  +  0,2/»* f  ( A - - A s) +  0 , 6 5 r ( A ^ A j ( r - T 4) - 4 7 S ; )W- 0 . 1 3 ( A - A J)T4S í í J

( 4 . 3 . 4 2 )

k i f e j e z é s  a d j a  m e g .  A  r e n o r m á l t  f o n o n  f r e k v e n c i a  k o m p l e x  m e n n y i s é g g é  v á l i k ,  h a  
A < A , , i l l e t v e  h a  0 > 0 „  a m i  a  r á c s  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s á t  j e l e n t i .  A z  i n s t a b i l i t á s i  h ő 

m é r s é k l e t  k ö z e l é b e n  a  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á t

=  w 0t j e«* {S'óiij +  t i e ^ S a j }  -  25oj„0 {S;'(7 + (4. 3. 43)

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  m e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  e b b ő l  a  k i f e j e z é s b ő l ,  a k á r c s a k  a  m a g a s  
h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t é b e n ,  a  » 10 ’ n a g y s á g r e n d  a d ó d i k .

2 2 1
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A  k r i s t á l y  a t o m j a i n a k  ( 4 . 3 . 1 1 )  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g a  é s  e v v e l  e g y ü t t  t e r m é s z e t e s e n  
a  k r i s t á l y  t é r f o g a t a ,  v a l a m i n t  a  ( 4 . 1 . 1 6 )  b e l s ő  e n e r g i á j a ,  a m e l y e t  e s e t ü n k b e n  a z

1  E  =  -  - y  +  eí0> { 0 ,9 7  -  0 , 6 P* +  0 , 0 5 (A -  X.) f

+  1 ,4 (A  -  Xs)  ( l  - 1")  -  0 , 2 8  V ' ( Á - A S) ( 1  - % * )  [I +  1 A U  -  A,)]} ( 4 . 3 . 4 4 )

k é p l e t  f e j e z  k i ,  v é g e s  m a r a d ,  h a  0 — 6S . D e  a  l i n e á r i s  h ő t á g u i á s i  e g y ü t t h a t ó

, 9 0  37t4 0» f 1 - 1 , 5 ( A - A , )  1

“ r a/e 5 O)300 ( ) / ( A - / l , ) ( l - T 4) ’ 1 ’

é s  a z  á l l a n d ó  n y o m á s o n  m é r t  f a j h ő

c  „  * * *  - 1 . 4 .  !«■

a  v é g t e l e n h e z  t a r t ,  h a  0 - * 0 s .
H a  t v a g y i s  k i s  a n h a r m o n i c i t á s  e s e t é b e n  a  ( 4 . 3 . 3 9 )  e g y e n l e t  m e g 

o l d á s á t

( 4 . 3 . 4 5 )

( 4 . 3 . 4 6 )

}{ +  h
1 h

_______ _____ —  _L y

16 ( , 8 4  / 2 ° P )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  P *  ~.-8p .  h a  j '  <k I . A  ( 4 . 3 . 4 7 )  m e g o l d á s  f e l h a s z n á l á s á v a l  

a  f i z ik a i  m e n n y i s é g e k r e  a z

+ 1 1 + 1
14

( 4 . 3 . 4 7 )

€ t j  — 0}o íj  11 +  " jg  "  fií 0) ^4 p  0  + 1)  +  p  ( R e  +  n  R e  s ><;) ( 4 . 3 . 4 8 )

( 4 . 3 . 4 9 )

}  £  - - y  +  £Í0, { l ~ f , r
168  P  +  ( 5 B  Vo)/ 2 4-

4-1 I +  «0(0) £)]!■
C , - * - ' £ £ H + 4 '

a r  — Ä JL 3?ti
2 a h  5  to ln

C ) £

+ e í "’ ( i <v h " %

( 4 . 3 . 5 0 )

( 4 . 3 . 5 1 )

( 4 . 3 . 5 2 )

f o r m u l á k a t  v e z e t h e t j ü k  le .  a m e l y e k  l e í r j á k  a  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  a z  a l a c s o n y  h ő 
m é r s é k l e t e k  t a r t o m á n y á b a n ,  t á v o l  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t t ő l .

M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  n u m e r i k u s  s z á m í t á s o k  e r e d m é n y e i  é s  a z  a n a l i t i k u s  
a l a k b a n  l e v e z e t e t t  f o r m u l á i n k  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n  i s  i g e n  jó  e g y e z é s t  

m u t a t n a k .
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4 . 4 .  A z  in s ta b ilitá s i h ő m érsék le t és a  k r it ik u s  h őm érsék le t 
a  p szeu d oh arm o n ik u s  köze lítésben

A  t e l j e s s é g  k e d v é é r t  k i s z á m í t j u k  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  é s  a  k r i t i k u s  h ő 
m é r s é k l e t e t  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  is.

A  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 1 3 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t é t  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n

" 2 ( 0  =  < °f Jc o t h  ( " f y / 2 0 ) ( 4 . 4 . 1 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  a z  (oCJ p s z e u d o h a r m o n i k u s  f r e k v e n c i á t  a  ( 4 . 1 . 5 ) ,  a  f ( 0 , l )  
p s z e u d o h a r m o n i k u s  e r ő á l l a n d ó t  p e d i g  a  ( 4 . 1 . 9 )  f o r m u l á k  h a t á r o z z á k  m e g .  A  ( 4 . 4 . 1 )  
e g y e n l e t b e n  t é r j ü n k  á t  a  {k, j}  s z e r i n t i  ö s s z e g e z é s r ő l  a z  o> s z e r i n t i  i n t e g r á l á s r a  a z

I w f. 1 2

2» (”•) = /  , f  d x G ( .t)(-.) ( 4 . 4 . 2 )

f o r m u l a  f e l h a s z n á l á s á v a l ,  a h o l  x — 2(u)/(onl)  é s  G'(.v) a  [1 4 6 ]  d o l g o z a t b a n  k i s z á m í t o t t  
e l o s z l á s i  f ü g g v é n y .  E k k o r  a  ( 4 . 4 . 1 )  e g y e n l e t e t

2

/ « , . ( « )  =  p i f f i / * C ( . v ) . t c o l h ( ” )  ( 4 , 4 . 3 )

0

a l a k b a n  á l l í t h a t j u k  e l ő ,  a h o l  a z  > < a)  f ü g g v é n y t  a  ( 4 . 3 . 5 )  é s  ( 4 . 4 . 7 )  f o r m u l á k  h a t á r o z 
z á k  m e g .  Ö s s z e h a s o n l í t v a  a  ( 4 . 4 . 3 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e t  a  l i n e á r i s  l á n c  e s e t é b e n  
k a p o t t  ( 3 . 1 . 3 8 )  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t t e l ,  l á t h a t j u k ,  h o g y  e z e k  a z  e g y e n l e t e k  a n a l ó g  
s z e r k e z e t ű e k ,  é s  e n n e k  m e g f e l e l ő e n  a n a l i t i k a i  t u l a j d o n s á g a i k ,  i l l e tv e  m e g o l d á s a i k  
t u l a j d o n s á g a i  is  h a s o n l ó a k .  E z é r t  f e l e s l e g e s n e k  é r e z z ü k  i t t  m e g i s m é t e l n i  a  3. f e j e z e t 
b e n  m o n d o t t a k a t  a  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t  m e g o l d á s a i n a k  v i s e l k e d é s é v e l  k a p c s o l a t 
b a n ,  h a n e m  m i n d j á r t  r á t é r ü n k  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  é s  a  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t  

k i s z á m í t á s á r a .
M i n t  l á t t u k ,  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  a  ( 4 . 4 . 3 )  e g y e n l e t  é s  a n n a k  d e r i v á l t j a

2

A M « )  +  a / ( a ) }  =  - 0 . 3 6 7 6  J  d x G ( x ) x i  s h ~ 2 ( ^ )  ( 4 . 4 . 4 )

0

s z i m u l t á n  m e g o l d á s a  a d j a  m e g .  A  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t  k i s z á m í t á s á h o z  s z i m u l t á n  
k e l l  m e g o l d a n i  a  ( 4 . 4 . 3 ) ,  ( 4 . 4 . 4 )  e g y e n l e t e k e t  é s  a  ( 4 . 4 . 3 )  e g y e n l e t  k é t s z e r i  d e r i v á l á s á 

b ó l  n y e r t

; . { 2/ ( « )  +  « / » }  -  0 , 3 6 7 6 1 ~ - )  J  r f * G ( * ) v a c h ( “ * ) s h - s ( £ )  ( 4 . 4 . 5 )

o

e g y e n l e t e t .
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A  f e n t i  e g y e n l e t r e n d s z e r e k e t  n u m e r i k u s á n ,  g é p i  ú t o n  o l d o t t u k  m e g ,  a  s z á m í t á s o k  
e r e d m é n y e i t  a  4 . 1 7 .  é s  4 . 1 8 .  á b r á n  m u t a t j u k  b e .  A  4 .1 7 .  á b r á n  a  r s — 9Ja>nL i n s t a b i l i t á s i  
h ő m é r s é k l e t e t  á b r á z o l t u k ,  m i n t  a  A k ö t é s i  p a r a m é t e r  f ü g g v é n y é t ,  a  4 .1 8 .  á b r á n  a z  
i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  m i n t  a  P *  r e d u k á l t  n y o m á s  f ü g g v é n y é t  a d t u k  m e g  n é h á n y  
A é r t é k  e s e t é r e .  M i n d k é t  á b r á n  a  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t e t  a  s z a g g a t o t t  v o n a l l a l  r a j z o l t  
g ö r b e  r e p r e z e n t á l j a .  M i v e l  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n  ( t « 0 )  a  f e n t i  f o r 
m u l á k k a l  v é g z e t t  g é p i  s z á m í t á s o k  h i b á j a  n a g y ,  e r r e  a z  e s e t r e  m e g f e l e l ő  s o r f e j t é s t  
a l k a l m a z v a  k ü l ö n  i s  e l v é g e z t ü k  a  n u m e r i k u s  s z á m í t á s o k a t .

4.17. ábra. Az anharmonikus kristály r, instabi
litási hőmérséklete pszeudoharmonikus közelí
tésben, a ). kötési paraméter függvényében a P" 

redukált nyomás különböző értékei mellett

4.18. ábra. Az anharmonikus kristály r, instabili
tási hőmérséklete pszeudoharmonikus közelítés
ben, a P‘ redukált nyomás függvényében a X. 

kötési paraméter különböző értékei mellett

H a  a z  a t o m o k  d i m e n z i ó  n é l k ü l i  k ö t é s i  p a r a m é t e r e  A~= 12, a  r e d u k á l t  k r i t i k u s  
h ő m é r s é k l e t r e  a  — =  1 1 ,7 6  x JA  %  1 ,5 6  é s  a  r e d u k á l t  k r i t i k u s  n y o m á s r a  a
P *  = 0 . 3 7  é r t é k e k e t  k a p t u k .  M i n t  a z  á b r á k b ó l  l á t h a t j u k ,  a  k r i t i k u s  h ő m é r s é k l e t  n e m  
l é t e z i k  a z  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n ,  h a  ^ *  =  0 é s  A e g y  m e g h a t á r o z o t t  é r t é k n é l  
k i s e b b .  A  n u m e r i k u s  s z á m í t á s o k  a r r a  a z  e r e d m é n y r e  v e z e t t e k ,  h o g y  x = 0  e s e t é b e n  
a  k r i t i k u s  n y o m á s  P *  % 0 , 0 5 2 ,  é s  a  m e g f e l e l ő  k ö t é s i  p a r a m é t e r é r t é k  ~~ 1.27.

A  [75]  d o l g o z a t b a n  P * < k  1 e s e t é b e n  k i s z á m í t o t t á k  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t  
a  m a g a s  ( t » I ) ,  i l l e t v e  a z  a l a c s o n y  ( t < * c l )  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t e i b e n ,  é s  a z
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a l á b b i  k i f e j e z é s e k e t  n y e r t é k :

1,02/1
~3e

10

1+  e. r -  e . 
5 ,1  2 4 f— n1,02A J j ( t » 1; Z * * « ! ) , ( 4 . 4 . 6 )

1. 0 5  f 10  . | ,/4 , e í  e 2 *1
=  . A, =  y  7,12 J ( ' * 1^ ' « ' ) .  ( 4 . 4 . 7 ,

A  n u m e r i k u s  s z á m í t á s o k  e r e d m é n y e i  j ó  e g y e z é s t  m u t a t n a k  a  ( 4 . 4 . 6 )  é s  a  ( 4 .4 .7 ) -  
a s z i m p t o t i k u s  k i f e j e z é s e k k e l  P * « l  e s e t é b e n .

4 . 5 .  Ö ssze fo g la lá s

A z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k n a k  d o l g o z a t u n k  2. f e j e z e t é b e n  k i f e j t e t t  s e l f -  
c o n s i s t e n s  e l m é l e t é t  e g y  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  r á c c s a l  r e n d e l k e z ő  k r i s t á l y  t u l a j d o n 
s á g a i n a k  a  v i z s g á l a t á r a  a l k a l m a z t u k ,  a  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a t o m o k  c e n t r á l i s  
p á r k ö l c s ö n h a t á s á t  f e l t é t e l e z v e .  A  f e l a d a t  i l y e n  k o n k r e t i z á l á s á v a l  a  s z á m í t á s o k a t  
ú g y  v i h e t t ü k  v é g i g ,  h o g y  a z o k  k o n k r é t ,  s z á m s z e r ű  e r e d m é n y e k r e  v e z e s s e n e k .

E l ő s z ö r  m o d e l l ü n k r e  v o n a t k o z a t v a  l e v e z e t t ü k  a  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 1 3 )  s e l f - c o n s i s t e n s  
e g y e n l e t é t .  • M a j d  a  s e l f - c o n s i s t e n s  e g y e n l e t e t  a  s e l f - c o n s i s t e n s  p o t e n c i á l  ( 4 . 1 . 1 2 )  
k i f e j e z é s é n e k  é s  a  k r i s t á l y  ( 4 . 1 . 1 4 )  á l l a p o t e g y e n l e t é n e k  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  m e g 
o l d o t t u k ,  s k i s z á m í t o t t u n k  n é h á n y ,  a  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  j e l l e m z ő  m e n n y i s é g e t  
m i n t  a  k ö t é s i  e n e r g i a ,  a  h ő m é r s é k l e t  é s  a  n y o m á s  f ü g g v é n y é t .  K i i l ö n - k ü l ö n  v i z s 
g á l t u k  a  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  á l l a n d ó  n y o m á s ,  i l l e t v e  á l l a n d ó  t é r f o g a t  e s e t é n .

T e k i n t s ü k  á t  e r e d m é n y e i n k e t  e l ő s z ö r  a r r a  a z  e s e t r e  v o n a t k o z t a t v a ,  a m i k o r  
a  k r i s t á l y r a  á l l a n d ó  k ü l s ő  n y o m á s  h a t .

M e g m u t a t t u k ,  h o g y  a  k r i s t á l y r á c s ,  m i n t  a z  a t o m o k n a k  a  k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n 
c i á l  v o n z ó  r é s z e  á l t a l  l é t r e h o z o t t  k ö t ö t t  á l l a p o t a ,  k i s  n y o m á s o k  ( P - P c)  e s e t é b e n  
a  T S( P )  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e n  i n s t a b i l l á  v á l i k  a  k o l l e k t í v  g e r j e s z t é s e k  —  a  se lf -  
c o n s i s t e n s  f o n o n o k  — t e r j e d é s e  v o n a t k o z á s á b a n .  A  T , ( P )  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k 
l e t e t  k i s z á m í t o t t u k  m i n t  a k ö t é s i  p a r a m é t e r  é s  a  n y o m á s  f ü g g v é n y é t  a z  a l a c s o n y  é s  
a  m a g a s  h ő m é r s é k l e t e k  h a t á r e s e t e i b e n :  a  4 .2 .  é s  a  4 .1 1 .  á b r a .  i l l e t v e  a  ( 4 . 3 . 2 0 )  é s  
a  ( 4 . 3 . 4 0 )  k é p l e t e k  a d j á k  m e g  e z t  a  m e n n y i s é g e t .  K i s z á m í t o t t u k  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő 
m é r s é k l e t e t  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  i s :  a  4 .1 7 .  é s  a  4 . 1 8 .  á b r á k ,  i l l e tv e  
a  [75 ]  d o l g o z a t  a l a p j á n  a  ( 4 . 4 . 6 )  é s  ( 4 . 4 . 7 )  f o r m u l á k  a d j á k  m e g  a z  i n s t a b i l i t á s i  
h ő m é r s é k l e t e t  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n .  Ö s s z e h a s o n l í t v a  a z  e f l e k t í v  k ö b ö s  
a n h a r m o n i k u s  é s  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n  n y e r t  e r e d m é n y e k e t

* 2 . 5  (< h»v> n)  ( 4 . 5 . 1 )

' Í -  ^  0 . 6  ( 0 , « o ) n) ,  ( 4 . 5 . 2 )
‘̂S

a z t  l á t h a t j u k ,  h o g y  a z o k  e l é g g é  k ü l ö n b ö z n e k  e g y m á s t ó l .  L á t h a t j u k ,  h o g y h a  f i g y e 
l e m b e  v e s s z ü k  a  p o t e n c i á l i s  e n e r g i a  s o r f e j t é s é n e k  a  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á r a  v e z e t ő  
p á r a t l a n  h a t v á n y k i t e v ő j ű  t a g j a i t ,  e z  c s ö k k e n t i  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t ,  v i s z o n t
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m e g n ö v e l i  a  k ö t é s i  p a r a m é t e r  k r i t i k u s  é r t é k é t .  E z t  a z  e r e d m é n y t  a  f i z ik a i  s z e m l é l e t  
a l a p j á n  k ö n n y e n  m e g é r t h e t j ü k ,  h a  f i g y e l e m b e  v e s s z ü k ,  h o g y  a  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  
m á s o d i k  k ö z e l í t é s e  a  r e n d s z e r  e n e r g i á j á n a k  c s ö k k e n t é s é r e ,  k ö v e t k e z é s k é p p e n  a  r á c s  
s t a b i l i t á s á n a k  a  c s ö k k e n é s é r e  v e z e t .

I t t  k í v á n j u k  m e g j e g y e z n i ,  h o g y  s z á m í t á s a i n k b ó l  k ö v e t k e z i k  a z  a  s z e m l é l e t e s e n  
k é z e n f e k v ő  e r e d m é n y  is ,  h o g y  a  g y e n g é n  k ö t ö t t  a t o m o k b ó l  f e l é p í t e t t  k r i s t á l y r á c s 
n a k  m á r  a  r = 0 ° K  h ő m é r s é k l e t e n  s i n c s  s t a b i l i s  á l l a p o t a ,  m e r t  a n n a k  a k i a l a k u l á s á t  
a z  e z  e s e t b e n  n a g y m é r t é k ű  n u l l p o n t i  r e z g é s e k  m e g a k a d á l y o z z á k .

M i n t  l á t t u k ,  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e z e t é b e n  a  s e l f - c o n s i s t e n s  f o n o n o k  
f r e k v e n c i á j a

€  k J  *  C .C k j )  4- C 2{ k j )  \ '\ -  T / u n  ( 4 . 5 . 3 )

a l a k b a n  í r h a t ó  f e l .  t e h á t  T > T S( P )  e s e t é b e n  a  f o n o n o k  f r e k v e n c i á j a  k o m p l e x  m e n y -  
n y i s é g g é  v á l i k ,  a m i  a  k r i s t á l y  a d o t t  á l l a p o t á n a k  i n s t a b i l i t á s á t  j e l e n t i .  M e g j e g y e z z ü k ,  
h o g y  a  s e l f - c o n s i s t e n s  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s a ,  m i n t  a z t  a  4 .4 .  é s  4 .1 3 .  á b r á k o n  l á t 
h a t j u k ,  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e z e t é b e n  T< , T S( P )  k i s  é r t é k ű :  T y / € / y " ' 0 , 1 -  
A z  a t o m o k  r e l a t í v  e l m o z d u l á s á n a k  a  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k é b ő l  v o n t  n é g y z e t g y ö k  
e r e d m é n y e i n k  s z e r i n t  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e n  is  l é n y e g e s e n  k i s e b b ,  m i n t  a z  
a t o m o k  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g a :

^ » * ( 0 / / «  0 , 1 0  ( 0 » w „ ) ,  ( 4 . 5 . 4 )

j t r ( l ) / l  0 , 1 4  ( 0 « t o D).  ( 4 . 5 . 5 )

E z é r t  m o n d h a t j u k ,  h o g y  e b b e n  a z  e s e t b e n  a  r e n d s z e r  k o l l e k t í v  g e r j e s z t é s e i r e  v e z e t ő  
h o s s z ú  h a t ó t á v o l s á g ú  k o r r e l á c i ó k n a k  l é n y e g e s  s z e r e p ü k  v a n ,  é s  a  k r i s t á l y n a k  a  
T , ( P )  h ő m é r s é k l e t e n  f e l l é p ő  i n s t a b i l i t á s a  a  f e n t i  k o l l e k t í v  g e r j e s z t é s i  k é p  é r v é n y e s 
s é g é n e k  a  m e g s z ű n é s é t  j e l e n t i .

L é n y e g e s  m e g j e g y e z n ü n k ,  h o g y  a  4 .2 .  á b r á n  b e m u t a t o t t  T * ( P * )  i n s t a b i l i t á s i  
g ö r b e  é s  a  n e m e s g á z  k r i s t á l y o k n a k  a  s z a g g a t o t t  v o n a l l a l  j e l ö l t  r e d u k á l t  o l v a d á s p o n t 
g ö r b é j e  [1 4 7 ]  m e g l e h e t ő s e n  k ö z e l  f e k s z i k  e g y m á s h o z .  E z  a r r a  u t a l ,  h o g y  k i s  n y o m á s o k  
e s e t é b e n  ( P -  P c) a  k r i s t á l y  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s á n a k  l é n y e g e s  s z e r e p e  v a n  a z  o l v a d á s  
j e l e n s é g é b e n .

É r d e m e s  m e g j e g y e z n ü n k  t o v á b b á ,  h o g y  k i s  n y o m á s o k  e s e t é n  a z  i n s t a b i l i t á s i  
h ő m é r s é k l e t n é l  m a g a s a b b  h ő m é r s é k l e t e n  e g y  m á s o d i k  s t a b i l i s  á l l a p o t  is  l é t e z i k .  
E z  a z  á l l a p o t ,  a m e l y e t  a  4 .1 .  é s  a  4 . 8 . ,  4 .9 .  á b r á k  f e l s ő  r é s z é n  l á t h a t u n k ,  a  m i  e g y 
f á z i s ú  m o d e l l ü n k  e s e t é b e n  u g y a n c s a k  e g y ,  a  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  r á c s  s z i m m e t r i á j á v a l  
r e n d e l k e z ő  k r i s t á l y á l l a p o t ,  a m e l y  á l l a p o t b a n  a z o n b a n  a z  a t o m o k  r e l a t í v  e l m o z 
d u l á s á n a k  a  n é g y z e t e s  k ö z é p é r t é k e  n a g y o b b ,  m i n t  a z  e l s ő  s t a b i l  á l l a p o t b a n .

M i n t  a  4 . 3 — 4 . 7 .  é s  a  4 . 1 2 — 4 . 1 6 .  á b r á k o n  l á t t u k ,  a  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  
j e l l e m z ő  f i z ik a i  m e n n y i s é g e k  v a n  d e r  W a a l s - j e l l e g ű  v i s e l k e d é s t  m u t a t n a k .  E z  a r r a  
u t a l .  h o g y  a  T S( P )  g ö r b e  m e n t é n  e l s ő r e n d ű  f á z i s á t a l a k u l á s  m e g y  v é g b e .  I t t  u t a l u n k  
a r r a  a z  e r e d m é n y ü n k r e  is ,  h o g y  a  l i n e á r i s  h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó  0(7- ( 4 . 3 . 2 5 ) ,  ( 4 . 3 . 4 5 )  
é s  a z  á l l a n d ó  n y o m á s o n  m é r t  f a j h ő  cr  ( 4 . 3 . 2 6 ) ,  ( 4 . 3 . 4 6 )  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  
k ö r n y e z e t é b e n  ~ ( l  -  7 7 T , )  - 1 ^ - v e i  a r á n y o s a k ,  é s  íg y  a  v é g t e l e n h e z  t a r t a n a k ,  h a  T  ~ T , .

N a g y  n y o m á s o k  e s e t é b e n  ( P ^ P C)  a z o n b a n  a  n y o m á s ,  m i n t  k ü l s ő  t é r  s t a b i l i z á l j a  
a  k r i s t á l y t ,  a  r á c s r e z g é s e k  m á r  n e m  k é p e s e k  l e r o m b o l n i  a  k r i s t á l y r á c s o t ,  m i n t  az. 
a t o m o k  k ö t ö t t  á l l a p o t á t .  A  P c k r i t i k u s  n y o m á s  é p p e n  a z t  a  n y o m á s é r t é k e t  j e l ö l i ,  
a m e l y n é l  a  r á c s  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s a  m e g s z ű n i k .
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F e n t e b b  k i f e j t e t t  k é p ü n k b e  j ó l  b e l e i l l i k  a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y  s t a b i l i t á s a  
á l l a n d ó  t é r f o g a t o n .  A z  á l l a n d ó  t é r f o g a t  f e l t é t e l e z é s e  e s e t é n  a  f e l l é p ő  ( 4 . 2 . 1 0 ) ,  i l l e tv e  
• (4 .2 .1 7 )  n y o m á s  a  h ő m é r s é k l e t t e l  g y o r s a n  n ő ,  é s  a z  á l l a n d ó  t é r f o g a t  f e n n t a r t á s á h o z  
s z ü k s é g e s  n y o m á s ,  m i n t  k ü l s ő  t é r ,  k é p e s  s t a b i l i z á l n i  a  k r i s t á l y t .  M e g  k í v á n j u k  a z o n 
b a n  j e g y e z n i ,  h o g y  n a g y  n y o m á s o k  e s e t é n  a  k ö l c s ö n h a t á s i  p o t e n c i á l  h a r d - c o r e  r é s z é t  
k e l l  m e g f e l e l ő  g o n d o s s á g g a l  f i g y e l e m b e  v e n n i .

A  k i s  a n h a r m o n i c i t á s o k  e s e t é b e n  m e g e n g e d h e t ő  k ö z e l í t é s e k  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  
• e lv é g z e t t  s z á m í t á s a i n k  e r e d m é n y e i  j ó l  m e g e g y e z n e k  a  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  m ó d s z e r e i 
v e l  n y e r t  e r e d m é n y e k k e l  [ 1 4 0 ] — [145] .

5 .  Ö s s z e f o g l a l á s

A  t u d o m á n y o s - t e c h n i k a i  f e j l ő d é s  j e l e n l e g i  s z a k a s z á r a  a z  a u t o m a t i z á l á s  é s  a  s z á 
m í t ó g é p e k  m i n d  t ö m e g e s e b b  a l k a l m a z á s a ,  a z  e l ő í r t  p a r a m é t e r e k k e l  j e l l e m z e t t ,  
k ü l ö n l e g e s  t u l a j d o n s á g ú  a n y a g o k  f e l h a s z n á l á s a  a  j e l l e m z ő .  A  f e j l ő d é s  ú j  i p a r á g a k  
l é t r e h o z á s á t ,  ú j  a n y a g o k  c s  ú j  t e c h n o l ó g i a i  e l j á r á s o k  k i d o l g o z á s á t  é s  b e v e z e t é s é t  
k ö v e t e l i  m e g .  A z  e l ő r e h a l a d á s  t e h á t  a z  a n y a g o k  t u l a j d o n s á g a i n a k ,  a  k ü l s ő  h a t á s o k r a  
b e n n ü k  l e j á t s z ó d ó  f o l y a m a t o k n a k  a z  a l a p o s  i s m e r e t é t  é s  e l m é l y ü l t  m e g é r t é s é t  
i g é n y l i ,  e z  i n d o k o l j a  a  s z i l á r d t e s t - f i z i k a  é s  á l t a l á b a n  a  k o n d e n z á l t  r e n d s z e r e k  f i z i k á 
j á n a k  a z  u t ó b b i  é v t i z e d b e n  v i l á g s z e r t e  m e g f i g y e l h e t ő  d i n a m i k u s  f e j l ő d é s é t .

A  s z i l á r d t e s t - f i z i k a  e g y i k  f o n t o s  k u t a t á s i  i r á n y a  a  k r i s t á l y o s  s z e r k e z e t t e l  r e n 
d e l k e z ő  a n y a g  t u l a j d o n s á g a i n a k  v i z s g á l a t a .  A  k r i s t á l y r á c s  a t o m j a i n a k  r e z g é s e i  
é s  a  k r i s t á l y  d i n a m i k a i ,  t e r m o d i n a m i k a i  é s  r u g a l m a s  t u l a j d o n s á g a i  k ö z ö t t  s z o r o s  
k a p c s o l a t  á l l  f e n n ,  a  r á c s r e z g é s e k  t a n u l m á n y o z á s á n a k  e g y i k  f o n t o s  c é l k i t ű z é s e  é p p e n  
a z .  h  í g y  m e g a d j a  a  k r i s t á l y  m a k r o s z k o p i k u s  t u l a j d o n s á g a i n a k  a  m i k r o s z k o p i k u s  
m a g y a r á z a t á t .  A  k í s é r l e t i  t e c h n i k á n a k  a z  u t ó b b i  é v t i z e d b e n  l e z a j l o t t  r o h a m o s  f e j l ő 
d é s e  a z t  i s  l e h e t ő v é  t e t t e ,  h o g y  k é p l e t e s e n  s z ó l v a  l e s z á l l j u n k  a  r e z g ő  a t o m o k  v i l á g á b a ,  
é s  r é s z l e t e i b e n  is t a n u l m á n y o z z u k  m o z g á s u k a t .  N e m  t e k i n t h e t ő  v é l e t l e n n e k  t e h á t ,  
h o g y  a  r á c s r e z g é s e k  t a n u l m á n y o z á s á n a k  i g e n  k i t e r j e d t  i r o d a l m a  v a n .  é s  m i n d e n  k o r 
s z a k  a  t u d o m á n y  é s  a  s z á m í t á s i  t e c h n i k a  f e j l e t t s é g é n e k  a z  a d o t t  f o k á n  i g y e k e z e t t  

m e g o l d a n i  e z t  a  f e l a d a t o t .
A  k r i s t á l y o k  d i n a m i k a i  e l m é l e t e ,  a m e l y n e k  D c b y c  [ I ] ,  B o rn  é s  K á rm á n  [2] r a k 

t á k  le  a z  a l a p j a i t ,  m á r  a z  a t o m o k  r e z g é s e i n e k  a n h a r m o n i c i t á s á t  f i g y e l e m b e  n e m  
v e v ő  h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n ,  i l l e t v e  a / t  c s a k  a  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  s z o k á s o s  m ó d 
s z e r e i v e l  f i g y e l e m b e  v e v ő  k ö z e l í t é s b e n ,  n a g y  v o n a l a k b a n  á l t a l á b a n  h e l y e s e n  t ü k r ö z i  

a  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t .
A z  e l m é l e t  a  f e n t i  m e g f o g a l m a z á s b a n  a z o n b a n  n y i l v á n v a l ó  e l l e n t m o n d á s r a  

v e z e t  a  k í s é r l e t i  t a p a s z t a l a t t a l  a  k v a n l u m k r i s t á l y o k  e s e t é b e n  [44].  a m e l y e k n é l  a z  
a t o m o k  n u l l p o n t i  r e z g é s e i n e k  a z  a m p l i t ú d ó i  n a g y o k . é s  íg y  r e z g é s e i k  a n h a t m o n i k u s

v o l t a  m i n d e n  h ő m é r s é k l e t e n  l é n y e g e s .  . . .  . . .
A  n e o n .  a z  í i r g o n ,  íi k r i p t o n  c s  a  x e n o n  n e m e s g á z  k r i s t á l y o k  v o n a l  k o z í í s a b t i n  

p e d i g  b e b i z o n y o s o d o t t  [45 ] ,  [46],  h o g y  a  p e r t u r b á c i ó s  k ö z e l í t é s ,  a m e l y  a  T-~.0 .3 7 , , ,  
{ T m a z  o l v a d á s i  h ő m é r s é k l e t )  h ő m é r s é k l e t i  t a r t o m á n y b a n  e  k r i s t á l y o k  t u l a j d o n s á 
g a i t  j e l l e m z ő  d i n a m i k a i  é s  t e r m o d i n a m i k a i  m e n n y i s é g e k e t  i l l e t ő e n  a  m e g f e l e l ő  k í 
s é r l e t i  a d a t o k k a l  jó l  m e g e g y e z ő  e r e d m é n y e k r e  v e z e t ,  a  /  = »(0 .3  0 . 5 ) Tm h ő m é r s é k 
l e t i  t a r t o m á n y b a n  m á r  n e m  b i z t o s í t j a  e  k r i s t á l y o k  t u l a j d o n s á g a i n a k  k i e l é g í t ő  l e í r á s á t  

a z  a t o m o k  r e z g é s e i n e k  e r ő s e n  a n h a r m o n i k u s  j e l l e g e  m i a t t .
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A  f e n t i e k  a l a p j á n  k i  k e l l  d o l g o z n i  a  k r i s t á l y o k  d i n a m i k a i  e l m é l e t é n e k  e g y  o l y a n ’ 
á l t a l á n o s í t á s á t ,  a m e l y

a )  l e h e t ő v é  t e s z i  a  k v a n t u m k r i s t á l y o k  t á r g y a l á s á t ,
b )  a  k r i s t á l y  d i n a m i k a i ,  t e r m o d i n a m i k a i  é s  r u g a l m a s  t u l a j d o n s á g a i n a k  m e g 

f e l e l ő  l e í r á s á t  a d j a  a  k r i s t á l y  l é t e z é s é n e k  t e l j e s  h ő m é r s é k l e t i  t a r t o m á n y á b a n .
E  c é l  e l é r é s e  é r d e k é b e n  a  k r i s t á l y r á c s o t  a l k o t ó  a t o m o k  a n h a r m o n i k u s  k ö l c s ö n h a t á s á t  
m i n d e n  r e n d b e n  k ö v e t k e z e t é s e n  f i g y e l e m b e  ke l l  v e n n i ,  s e l f - c o n s i s t e n s  t á r g y a l á s -  
m ó d o t  k e l l  a l k a l m a z n i .  A  s e l f - c o n s i s t e n s  t á r g y a l á s m ó d  b e v e z e t é s é n e k  a  s z ü k s é g e s 
s é g é r e  B o rn  [4] h í v t a  fel a  f i g y e l m e t .

E  f e l a d a t  m e g o l d á s a  v o n a t k o z á s á b a n  e l é r t  e r e d m é n y e i n k e t  a z  a l á b b i a k b a n  
f o g l a l j u k  ö s s z e :

1. K i d o l g o z t u k  a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k n a k  a  t e r m o d i n a m i k a i  G r e e n -  
f ü g g v é n y e k  f e l h a s z n á l á s á n  a l a p u l ó  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t é t .

M e g m u t a t t u k ,  h o g y  m e g f e l e l ő e n  m e g v á l a s z t o t t  t e r m o d i n a m i k a i  G r e e n - f t i g g -  
v é n y e k  s e g í t s é g é v e l  k i  t u d j u k  f e j e z n i  a  k r i s t á l y  f i z ik a i  t u l a j d o n s á g a i t  j e l l e m z ő  m e n n y i 
s é g e k e t .

A  k i d o l g o z o t t  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t  a z  a n h a r m o n i k u s  k ö l c s ö n h a t á s  j á r u l é k a i t  
m i n d e n  r e n d b e n  s z á m í t á s b a  v e s z i .

A z  e l m é l e t  k i i n d u l á s i  k ö z e l í t é s e ,  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s  a  s e l f - c o n s i s t e n s  
f o n o n o k  c s i l l a p o d á s  n é l k ü l i  t e r j e d é s é t  i r j a  le. A z  e l m é l e t  t o v á b b i  k ö z e l í t é s e i b e n  a  s e l f -  
c o n s i s t e n s  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á r a  é s  f r e k v e n c i á j u k  r e f o r m á l á s á r a  v e z e t ő  h á r o t n -  
f o n o n o s .  n é g y f o n o n o s  s  í g y  t o v á b b  r u g a l m a t l a n  s z ó r á s i  f o l y a m a t o k  v e h e t ő k  f i g y e 
l e m b e .  R é s z l e t e s e n  v i z s g á l t u k  a  k i d o l g o z o t t  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t n e k  a  f o n o n o k  
c s i l l a p o d á s á r a  a  l e g a l a c s o n y a b b  r e n d b e n  v e z e t ő  h á r o m f o n o n o s  r u g a l m a t l a n  s z ó r á s i  
f o l y a m a t o k a t  f i g y e l e m b e  v e v ő  e f f e k t i v  k ö b ö s  k ö z e l í t é s é t .

M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  g y a k o r l a t i l a g  e g y i d e j ű l e g ,  e g y m á s t ó l  é s  t ő l ü n k  f ü g g e t l e n ü l  
k i d o l g o z t á k  a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t é n e k  k é t  m á s i k  v á l 
t o z a t á t  is. A z  e g y i k  v á l t o z a t  a  v a r i á c i ó s  e l v e t  [56],  a  m á s i k  v á l t o z a t  a  d i a g r a m - t e c h n i 
k á t  [69 ]  f e l h a s z n á l v a  é p í t i  fe l  a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t é t .  
U 'e r th a n iv r  [56 ] ,  [65 ]  é s  P ta k id a  [90 ] ,  [91]  k i m u t a t t á k ,  h o g y  a z  e l m é l e t  e  h á r o m  v á l 
t o z a t a  e k v i v a l e n s .

2 .  E l m é l e t ü n k e t  e l ő s z ö r  e g y  m o d e l l f e l a d a t ,  a z  a n h a r m o n i k u s  l i n e á r i s  l á n c  
t u l a j d o n s á g a i n a k  a  v i z s g á l a t á r a  a l k a l m a z t u k .  E  f e l a d a t  t á r g y a l á s a  s o r á n  m u t a t t u n k  
r á  e l ő s z ö r  [85 ] ,  h o g y  a z  e l m é l e t  a  l i n e á r i s  l á n c  i n s t a b i l i t á s á r a  v e z e t ,  h a  a  l i n e á r i s  l á n c  
a t o m j a i n a k  n u l l p o n t i  e n e r g i á j a  m e g f e l e l ő e n  n a g y ,  i l l e t v e ,  h a  a  h ő m é r s é k l e t  m e g f e l e l ő e n  
m a g a s .

3. A  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a t o m o k  c e n t r á l i s  p á r k ö l c s ö n h a t á s á t  f e l t é t e l e z v e  
r é s z l e t e s e n  v i z s g á l t u k  a  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  r á c c s a l  r e n d e l k e z ő  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  
é s  b e m u t a t t u k ,  h o g y  e l m é l e t ü n k  m i l y e n  ú j  f i z ik a i  e r e d m é n y e k r e  v e z e t .

4 .  M e g m u t a t t u k ,  h o g y  a  k r i s t á l y r á c s ,  m i n t  a z  a t o m o k n a k  a  k ö l c s ö n h a t á s i ,  
p o t e n c i á l  v o n z ó  r é s z e  á l t a l  l é t r e h o z o t t  k ö t ö t t  á l l a p o t a ,  k i s  n y o m á s o k  ( P -  P c)  e s e 
t é b e n  a  7 \ ( P )  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e n  i n s t a b i l l á  v á l i k  a  k o l l e k t í v  g e r j e s z t é s e k
—  a  s e l f - c o n s i s t e n s  f o n o n o k  —  t e r j e d é s e  v o n a t k o z á s á b a n .  M i n t  l á t t u k ,  a  s e l f - c o n 
s i s t e n s  f o n o n o k  c f r e k v e n c i á j a  a  T , ( P )  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e z e t é b e n  

a z  €nj =  C t( k , j )  +  C . ( í< , j )  I ' I — f j f s( P )  a l a k b a n  í r h a t ó  fe l ,  t e h á t  7 ’> T , ( P )  e s e t é b e n  
a  f o n o n o k  f r e k v e n c i á j a  k o m p l e x  m e n n y i s é g g é  v á l i k ,  a m i  a  k r i s t á l y  a d o t t  á l l a p o t á n a k  
a z  i n s t a b i l i t á s á t  j e l e n t i  [5] , M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  s e l f - c o n s i s t e n s  f o n o n o k  c s i l l a p o -
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■ dása ,  m i n t  a z t  a  4 .4 .  é s  4 .1 3 .  á b r á k o n  l á t h a t j u k ,  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e 
z e t é b e n  T <  T S( P )  k i s  é r t é k ű .  A z  a t o m o k  r e l a t í v  e l m o z d u l á s á n a k  a  n é g y z e t e s  k ö z é p 
é r t é k é b ő l  v o n t  n é g y z e t g y ö k  e r e d m é n y e i n k  s z e r i n t  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e n

is  l é n y e g e s e n  k i s e b b ,  m i n t  a z  a t o m o k  e g y e n s ú l y i  t á v o l s á g a :  / m 2( 7 ) / / ^ 0 , I .  M i n d e z  
a r r a  m u t a t ,  h o g y  e b b e n  a z  e s e t b e n  a  r e n d s z e r  k o l l e k t í v  g e r j e s z t é s e i r e  v e z e t ő  h o s s z ú  
h a t ó t á v o l s á g ú  k o r r e l á c i ó k n a k  l é n y e g e s  s z e r e p ü k  v a n ,  é s  a  k r i s t á l y n a k  a  T S( P )  h ő 
m é r s é k l e t e n  f e l l é p ő  i n s t a b i l i t á s a  a  f e n t i  k o l l e k t í v  g e r j e s z t é s i  k é p  é r v é n y e s s é g é n e k  
a  m e g s z ű n é s é t  j e l e n t i .

A  4 . 2 .  á b r á n  b e m u t a t o t t  T * ( P )  i n s t a b i l i t á s i  g ö r b e  é s  a  n e m e s g á z  k r i s t á l y o k n a k  
a  s z a g g a t o t t  v o n a l l a l  j e l ö l t  r e d u k á l t  o l v a d á s p o n t - g ö r b é j e  7"* -  0 .5 (1  + 0 , 2 P * )  [1 4 7 ] ,  
m e g l e h e t ő s e n  k ö z e l  f e k s z i k  e g y m á s h o z .  E z  a  t é n y  a r r a  u t a l .  h o g y  k i s  n y o m á s o k  
( P < P C) e s e t é b e n  a  k r i s t á l y  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s á n a k  l é n y e g e s  s z e r e p e  v a n  a z  o l v a d á s  
j e l e n s é g é b e n .

N a g y  n y o m á s o k  ( P  - P r ) e s e t é b e n  a z o n b a n  a  n y o m á s ,  m i n t  k ü l s ő  t é r ,  s t a b i l i 
z á l j a  a  k r i s t á l y t :  a  r á c s r e z g é s e k  m á r  n e m  k é p e s e k  l e r o m b o l n i  a  k r i s t á l y r á c s o t ,  m i n t  a z  
a t o m o k  k ö t ö t t  á l l a p o t á t .  A  P c k r i t i k u s  n y o m á s  é p p e n  a z t  a  n y o m á s é r t é k e t  j e l ö l i ,  
a m e l y n é l  a  r á c s  r e z g é s i  i n s t a b i l i t á s a  m e g s z ű n i k .  A  k r i s t á l y n a k  a  n a g y  n y o m á s o k  
( P  ' P c) e s e t é b e n  e l m é l e t ü n k b ő l  k ö v e t k e z ő  s t a b i l i t á s a  v é l e m é n y ü n k  s z e r i n t  a r r a  
u t a l ,  h o g y  e k k o r  a  h a r d - c o r e  k o r r e l á c i ó k k a l  k a p c s o l a t o s  r e n d - r e n d e z e t l e n s é g  ( o r d e r -  
d i s o r d e r )  á t m e n e t e k n e k  v a n  l é n y e g e s  s z e r e p ü k  a z  o l v a d á s  j e l e n s é g é b e n .  F. p r o b l é m a  
m é l y e b b  t a n u l m á n y o z á s á h o z  a z o n b a n  a  h a r d - c o r e  k o r r e l á c i ó k a t  é s  a  v a k a n c i á k  
m e g j e l e n é s é t  k e l l  k e l l ő  g o n d o s s á g g a l  f i g y e l e m b e  v e n n i .

5. M e g m u t a t t u k ,  h o g y  k i s  t ö m e g ű ,  g y e n g é n  k ö t ö t t  a t o m o k b ó l  f e l é p í t e t t  k r i s t á l y  
e s e t é b e n  a z  a t o m o k  k ö t ö t t  á l l a p o t á t  m á r  a  k v a n t u m m e c h a n i k a i  n u l l p o n t i  r e z g é s e k  
is  l e r o m b o l h a t j á k ,  v a g y i s  k e l l ő e n  k i s  é r t é k ű  k ö t é s i  e n e r g i a  e s e t é b e n  a  k r i s t á l y n a k  
m á r  a  T  0  K  h ő m é r s é k l e t e n  s i n c s  s t a b i l  á l l a p o t a .  A  n y o m á s  a z o n b a n  e b b e n  a z  
e s e t b e n  is  s t a b i l i z á l h a t j a  a  k r i s t á l y t .  A z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t e t ,  m i n t  a  n y o m á s  
f ü g g v é n y é t  a  g y e n g é n  k ö t ö t t  a t o m o k b ó l  f e l é p í t e t t  k r i s t á l y o k  e s e t é b e n  a  4 .1 1 .  á b r á n  

m u t a t t u k  b e .
6. A  k ö z v e t l e n ü l  s z o m s z é d o s  a t o m o k  c e n t r á l i s  p á r k ö l c s ö n h a t á s á t  f e l t é t e l e z v e  

k i s z á m í t o t t u k  a  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  r á c c s a l  r e n d e l k e z ő  k r i s t á l y  d i n a m i k a i  é s  t e r m o 
d i n a m i k a i  t u l a j d o n s á g a i t  j e l l e m z ő  m e n n y i s é g e k e t  a  k r i s t á l y  l é t e z é s é n e k  t e l j e s  h ő m é r 
s é k l e t i  t a r t o m á n y á b a n .  M e g m u t a t t u k ,  h o g y  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t n é l  m a g a s a b b  
h ő m é r s é k l e t e n  e g y  m á s o d i k  s t a b i l  á l l a p o t  l é t e z i k .  A  k r i s t á l y  t u l a j d o n s á g a i t  j e l l e m z ő  
f i z i k a i  m e n n y i s é g e k  v a n  d e r  W a a l s - j e l l e g í i  v i s e l k e d é s i  m u l a t n a k ,  m i n t  a z t  a 4 . 3 —-4.7 . 
é s  a  4 , 1 2 — 4 . 1 6 .  á b r á k o n  l á t h a t t u k .  Ez", a r r a  u t a l .  h o g y  a  / ; ( / * )  i n s t a b i l i t á s i  g ö r b e  
m e n t é n  e l s ő r e n d ű  f á z i s á t a l a k u l á s  m e g y  v é g b e .  I t t  j e g y e z z ü k  m e g .  h o g y  a  l i n e á r i s  
h ő t á g u l á s i  e g y ü t t h a t ó  a r  é s  a z  á l l a n d ó  n y o m á s o n  m é r t  f a j h ő  c p a z  i n s t a b i l i t á s i  
h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e z e t é b e n  ~ ( l  - -  T / T s) '■ s-v e l  a r á n y o s a k ,  é s  a  v é g t e l e n h e z  t a r t a 

n a k ,  h a  T  — T s .
M o n d h a t j u k  t e h á t ,  h o g y  a  k r i s t á l y o k  á l t a l u n k  k i d o l g o z o t t  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é 

l e t e  a  k r i s t á l y  e l s ő r e n d ű  f á z i s á t a l a k u l á s á n a k  a  f e l l é p t é r e  v e z e t .  A  f á z i s á t a l a k u l á s  
f o l y a m a t á n a k  r e á l i s a b b  k é p é t  a k k o r  k a p h a t j u k  m e g .  h a  k ö v e t k e z e t e s e n  f i g y e l e m b e  
v e s s z ü k  a  m á s  á l l a p o t b a ,  p é l d á u l  a  f o l y a d é k - h a l m a z á l l a p o t b a  v a l ó  á t m e n e t  l e h e t ő 

s é g é t .
7. M e g m u t a t t u k  t o v á b b á ,  h o g y  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t n é l  l é n y e g e s e n  

a l a c s o n y a b b  h ő m é r s é k l e t e k  e s e t é b e n  a  k r i s t á l y f i z i k a i  t u l a j d o n s á g a i t  j e l l e m z ő  m e n n y i 
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s é g e k  v o n a t k o z á s á b a n  a z  á l t a l u n k  k i d o l g o z o t t  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t n e k ,  i l l e tv e  a  
p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s  s z o k á s o s  m ó d s z e r e i n e k  a z  a l k a l m a z á s a  a z o n o s  e r e d m é n y e k r e  
v e z e t .

H i v a t k o z n i  s z e r e t n é n k  i t t  [1 0 5 ]  é s  [1 0 7 ]  a l a p j á n  a r r a ,  h o g y  a  s e l f - c o n s i s t e n s  
e l m é l e t  a l a p j á n ,  a m e l y  a  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á r a  v e z e t ő  r u g a l m a t l a n  s z ó r á s i  f o l y a 
m a t o k a t  a  l e g a l c s o n y a b b  r e n d b e n  v e s z i  f i g y e l e m b e ,  a  n e m e s g á z  k r i s t á l y o k  t u l a j d o n 
s á g a i t  j e l l e m z ő  d i n a m i k a i ,  t e r m o d i n a m i k a i  é s  r u g a l m a s  m e n n y i s é g e k e t  k i s z á m í t v a  
a  k a p o t t  e r e d m é n y e k  j ó  e g y e z é s t  m u t a t n a k  a  k í s é r l e t i  a d a t o k k a l ,  i l l e tv e  a  M o n t e  
C a r l o  k í s é r l e t  e r e d m é n y e i v e l  a  k r i s t á l y o k  l é t e z é s é n e k  t e l j e s  h ő m é r s é k l e t i  t a r t o 
m á n y á b a n .

V é g e z e t ü l  m e g e m l í t j ü k ,  h o g y  a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k n a k  a  t e r m o d i n a m i k a i  
G r e e n - f t i g g v é n y e k  f e l h a s z n á l á s á n  a l a p u l ó  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t é t  e r e d m é n y e s e n  
h a s z n á l t á k  fel a  f e r r o m á g n e s e s  k r i s t á l y o k  [1 1 9 ]— [1 2 4 ] ,  a  f é m e k  [1 2 5 ] ,  a  f o l y a d é k o k  
[1 2 6 ] — [1 2 9 ]  e l m é l e t é b e n ,  v a l a m i n t  a  k ö n n y ű  s z e n n y e z ő  a t o m o k n a k  a  k r i s t á l y  t u l a j 
d o n s á g a i r a  g y a k o r o l t  h a t á s a  e l m é l e t i  v i z s g á l a t á b a n  [74],  [1 3 0 ]  is .

K Ö S Z Ö N E T N Y IL V Á N ÍT Á S

Először .V. 1'. TyciMikor professzorról emlékezem meg. Ő kezdeményezte az anharmonikus- 
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percéig figyelemmel kisérte. tanácsaival, megjegyzéseivel támogatta.

Köszönettel tartozom kollégámnak és barátomnak A'. M. PhikhlaiHik, akivel e vizsgálatokat 
együtt kezdtük cl. Együttműködésünk és alkotó vitáink nagymértékben elősegítették munkánk 
eredményességét.

Köszönetemel fejezem ki V. 1.. Aksicnmncik. Eszenszki Józsefnek és V. B. Pnezzhevnek a 
gépi számítások elvégzésében nyújtott segítségükért.

Köszönettel tartozom a MTA Központi Fizikai Kutató Intézet igazgatóságának és a dubnai 
Egyesített A tomkulató Intézet Elméleti fizikai Laboratóriuma igazgatóságának, hogy lehetővé 
tettek e téma kidolgozását az EAI Elméleti Fizikai Laboratóriumában.

Végül, de nem utolsósorban, hálámat és köszönetemet fejezem ki Feleségemnek azért a türel
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F Ü G Cl E L É K

Magasabb rendű járulekok a: anharmonikus kristály self-consistens elméletében
Plakitla [90]  a  k a u z á l i s  G r e e n - fii c g  v é n  v e k  D y s o n - e g y e n l e t é n c k  d i a g r a m - a n a l í z i s e  

a l a p j á n  m e g v i z s g á l t a  a /  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t é b e n  a l k a l 
m a z o t t  s z é t  k a p c s o l á s i  e l j á r á s  p o n t o s s á g á t .  E r e d m é n y e i  j ó l  m e g v i l á g í t j á k  a z  a l k a l 
m a z o t t  k ö z e l í t é s e k  l é n y e g é t ,  f i z i k a i  j e l e n t é s é t ,  e z é r t  c é l s z e r ű n e k  t a r t j u k  a z o k a t  itt 
r ö v i d e n  ö s s z e f o g l a l n i .  A  t o v á b b i a k b a n  Plakida [90] d o l g o z a t á t  k ö v e t j ü k .

í r j u k  fel m é g  e g y s z e r  a  ( 2 . 5 . 1 )  G r e e n - f ü g g v é n y e k  ivek a  2. f e j e z e t b e n  m á r  f e l 
í r t  ( 2 . 5 . 4 )  m o z g á s e g y e n l e t é t

í)2'2,)/2 (hk'(t-t') -  2a>k5kk S(t- t ' )  +

+ 2<ok 2  2  V„(-A-. I......»)«/*.(') -  Aí(i'))) (F. 1)
n -  \ H • l . , .n

A z  ( F . l )  m o z g á s e g y e n l e t  f e l í r á s a k o r  b e v e z e t t ü k  a z  I =• 2 ~ { k s, j i ). s íg y
t o v á b b ,  j e l ö l é s t .

2 30



AZ ANHARMONIKUS KRISTÁLYOK SELF-CONSISTENS ELMÉLETE. H. 58 9

A  d i a g r a m t e c h n i k a  s e g í t s é g é v e l  e l v é g z e t t  s z á m í t á s o k b a n  g y a k r a n  a l k a l m a z z á k  
a z  i r r e d u c i b i l i s G r e e n - f ü g g v é n y e k e t .  M i n t  l á t n i  f o g j u k ,  e  G r e e n - f ü g g v é n y e k e t  a z ( F . l )  
e g y e n l e t  m e g o l d á s á n a k  e l ő á l l í t á s á r a  f e l h a s z n á l v a  l e h e t ő s é g  n y í l i k  a r r a .  h o g y  a  s e l f -  
c o n s i s t e n s  f o n o n  t é r d i a g r a m j a i n a k  v é g t e l e n  s o r o z a t á t  f e l ö s s z e g e z z ü k ,  é s  a  V „ v e r t e x -  
f ü g g v é n y e k  r e n o r m á l á s á t  a  s e l f - c o n s i s t e n s  f o n o n t é r b e n  p o n t o s a n  m e g h a t á r o z z u k .

I r r e d u c i b i l i s  G r e e n - f ü g g v é n y e k n e k  a z o k a t  a  G r e e n - f ü g g v é n y e k e t  n e v e z z ü k ,  
a m e l y e k e t  s z é t k a p c s o l á s s a l  a l a c s o n y a b b  r e n d ű  G r e e n - f ü g g v é n y e k  r e  v i s s z a v e z e t n i  
m á r  n e m  l e h e t .  A  d i a g r a m t e c h n i k a  n y e l v é n  e z t  a z  á l l í t á s t  ú g y  f o g a l m a z h a t j u k  m e g ,  
h o g y  a z  i r r e d u c i b i l i s  G r e e n - f ü g g v é n y e k  m á r  n e m  t a r t a l m a z n a k  s a j á t e n e r g i a - j á r u -  
l é k o t  a  s e l f - c o n s i s t e n s  t é r  k ö z e l í t é s b e n .  A  f e n t i  d e f i n í c i ó  a l a p j á n ,  f i g y e l e m b e  v é v e  
a  G r e e n - f ü g g v é n y e k  s z i m m e t r i a - t u l a j d o n s á g a i t  a z  e g y m á s s a l  k o m m u t á l ó  A , . . . A „  
o p e r á t o r o k  f e l c s e r é l é s é v e l  k a p c s o l a t b a n ,  a z  i r r e d u c i b i l i s  G r e e n - f ü g g v é n y e k e t

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  CÜ ' " - - C ” = « ! / / » !  ( n — />/)!. A z  ( F .  2 )  d e f i n i á l ó  e g y e n l e t  
a l a p j á n  f e l í r h a t j u k  a z

a z o n o s s á g o t .  A z  ( F .  3 )  a z o n o s s á g  a  G r c c n - f ü g g v c n y  f o r m á l i s a n  p o n t o s
e l ő á l l í t á s a  a z  i r r e d u c i b i l i s  G r e e n - f ü g g v é n y e k  ö s s z e g é n e k  a l a k j á b a n .  M e g j e g y e z z ü k ,  
h o g y  a z  ( T .  3) e g y e n l ő s é g  f e l í r á s a k o r  f i g y e l e m b e  v e t t ü k ,  h o g y  az. a t o m o k  e g y e n 
s ú l y i  h e l y z e t é n e k  d e f i n í c i ó j á b ó l  k ö v e t k e z ő e n  ( A t)  0 .  A z  ( !- .  3 )  e l ő á l l í t á s t  n e m  
t e k i n t h e t j ü k  z á r t n a k ,  s z é t k a p c s o l á s t  k e l l  a l k a l m a z n i  az. ( F  3 )  a z o n o s s á g b a n  f e l í r t  
k o r r e l á c i ó s  f ü g g v é n y e k  v o n a t k o z á s á b a n  is ,  h o g y  a z  ( F .  3 )  e l ő á l l í t á s  v a l ó b a n  z á r t t á  
v á l j o n .  K i i n d u l v a  a  k o r r e l á c i ó s  f ü g g v é n y e k  s p c k t r á l e l ő á l l í t á s á b ó l ,  az. ( K  3) a z o n o s 
s á g  f e l h a s z n á l á s á v a l  a  k o r r e l á c i ó s  f ü g g v é n y e k  f o r m á l i s a n  p o n t o s  e l ő á l l í t á s á t

. . .  s  ( ( A ,  . . .  =

( F .  3>

n — 1

C ® _ i (A z  . . .  A „ )  { ( A i A s Az A 4)  ~  C \ ( A X A 4) ( A t A 2) }  ■)

a l a k b a n  í r h a t j u k  f e l ,  a h o l  b e v e z e t t ü k  a  A f = A „ +1 j e l ö l é s t  é s  e z u t á n  e n n e k  m e g f e l e l ő e n  

■ i t s z á m o z t u k  a z  i n d e x e k e t  a z  ( F .  3 )  k i f e j e z é s h e z  v i s z o n y í t v a .

2 3 1
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A z  ( F .  3 )  e l ő á l l í t á s  f e l h a s z n á l á s a  l e h e t ő v é  t e s z i ,  h o g y  a z  ( F .  1) e g y e n l e t b e n  a z  
e g y e s  t a g o k  j á r u l é k á t  r é s z b e n  f e l ö s s z e g e z z ü k .  T e k i n t s ü k  u g y a n i s  a z  ( F .  3)  e l ő á l l í t á s  
t e t s z é s  s z e r i n t i  /H - e d i k  t a g j á n a k  a  j á r u l é k á t  a z  ( F .  1) e g y e n l e t b e n

Z  i  2  V „ + 1(~A r ,  1, . . . , n ) C ' ; ( A m + l... A n) { { A y . . .  A m\ ) ) '"  =
n — m '» • 1, m

=  Z  « ^ 1 -  A J ) ) 1"  Z  V „ +l+a (—k, 1, m ; V, n ' ) X
i n ' \ »  =o n  ! r ,

X ( A V .. .  /<„-) -

-  i r  2  V B + l ( - * f 1.........w ) « i 4 t . . .  / Í M| ) > ' " ,  ( F .  5)
W !  1 . . . . .  mi

a h o l  b e v e z e t t ü k  a  í ^ ( l ,  r e n o r m á l t  v e r t e x - f ü g g v é n y t ,  a m e l y e t  ( 2 . 1 . 1 4 )  f ig y e 
l e m b e v é t e l é v e l

V „ ( l ,  =  z M 2  v -.+n' ( l ..........n ;  1' ,  . . . , t t ’) \ A v ... A „ o  =

-  y  e ( í i l i  +  ..  + « „ l „  ^ * i  . . .  ( * * A )  (U(R R V )  ( F  (V)
(2 M N a > kl) ' f  ( 2 M N o > O m { { l .........  n)> (  *

a l a k b a n  í r h a t u n k  fe l .  A z  n s z e r i n t i  ö s s z e g e z é s t  m i n d e n  t a g b a n  e l v é g e z v e ,  f i g y e l e m b e  
v é v e ,  h o g y  n i :  n  - a z  ( F .  I ) e g y e n l e t e t

cos 6 u .(w ) =■- 2<ok ö kk. -f- 2d)k 2 ’ V-2( - A -  l<i)Gklk ' ( ío )  +
‘ i

+  2 ( "* 2  2  V Bt. , ( - A r .  I ,  . . . ,  n ) G \ " t - (w )  ( F .  7)
2 W! 1 ,n

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l ,  a h o l  k ü l ö n  k i e m e l t ü k  a  V =- t  t a r t a l m a z ó  t a g o t ,  a m e l y i k  m e g 
h a t á r o z z a  a  f o n o n o k  e n e r g i á j á t  a  s e l f - c o n s i s t e n s  f o n o n  t é r  k ö z e l í t é s b e n ,  v a g y  m á s  
s z a v a k k a l  a  p s z e u d o h a r m o n i k u s  k ö z e l í t é s b e n .  A  f o n o n o k  o>k f r e k v e n c i á j á t  é s  

í>k p o l a r i z á c i ó s  v e k t o r á t  a  ( 2 . 5 . 1 1 )  e g y e n l e t t e l  m e g h a t á r o z v a ,  a  V_, f ü g g v é n y t  d i a -  
g o n á l i s  á l a k r a  h o z h a t j u k

2«>* V 2( — A:, Ä i )  — iokökk . ( F .  8)

E k k o r  a z  ( F .  7 )  e g y e n l e t e t

M  _  , _
n-2 W! 1......n

C H .(<0) =  C Í ( f t > ) í « .  +  G Í ( o i )  2  .., 2  V ,,+ | ( - A - ,  I ,  ( F . 9 )

a l a k b a n  í r h a t j u k  fe l ,  a h o l  a

C j  =  2 w * ( F .  10)
Cl) — 0)k

G r e e n - f ü g g v é n y  l e í r j a  a  s e l f - c o n s i s t e n s  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s  n é l k ü l i  t e r j e d é s é t ,  m í g  

a  Cx,r. .. ,» , i t '(w) n ~ i r r e d u c i b i l i s  G r e e n - f i i g g v é n y e k  a  k ü l ö n b ö z ő  r u g a l m a t l a n  s z ó 
r á s i  f o l y a m a t o k a t  í r j á k  le ,  a m e l y e k  a  s e l f - c o n s i s t e n s  f o n o n o k  c s i l l a p o d á s á r a  é s  f r e k 
v e n c i á j u k  r e n o r m á l á s á r a  v e z e t n e k .
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A z  e g y - f o n o n  k a u z á l i s  G r e e n - f ü g g v é n y  f o r m á l i s a n  p o n t o s  e g y e n l e t é t  a  d i a g r a m 
t e c h n i k a  s z a b á l y a i n a k  f e l h a s z n á l á s á v a l  s e m a t i k u s a n  a z  F .  I .  á b r á n  á b r á z o l t u k  [90].  
A  v a s t a g  v o n a l  a  k i s  f e k e t e  k ö r r e l  a  p o n t o s  e g y - f o n o n  G r e e n - f ü g g v é n y t ,  m í g  a  v é 
k o n y  v o n a l a k  a  n u l l a d i k  k ö z e l í t é s  C * ( to )  G r e e n - f ü g g v é n y é t  á b r á z o l j á k .  A  r e n o r m á l t  

V„ v e r t e x - f ü g g v é n y t ,  a m e l y e t  a  f e l s ő  s o r b a n  e g y  k i s  f e k e t e  n é g y z e t t e l  s z i m b o l i z á l 
t u n k ,  a z  F .  1. á b r a  m á s o d i k  s o r á b a n  r a j z o l t u k  fel a z  ( F .  6) e g y e n l e t  a l a p j á n .  A  m á 
s o d i k  s o r b a n  a  k i s  f e k e t e  k ö r  a  k i i n d u l á s i  v e r t e x - f ü g g v é n y t  j e l e n t i ,  m í g  a z  » j - f o n ö n
k o r r e l á c i ó s  f ü g g v é n y t  e g y  k i s  f e h é r  k ö r r e l  é s  a  b e l ő l e  k i i n d u l ó  m  s z á m ú  v a s t a g  
v o n a l l a l  á b r á z o l t u k .  A z  F .  I . á b r a  e l s ő  s o r á n a k  j o b b  o l d a l á n  l e v ő  n a g y  f e k e t e  
k ö r  a  G\rr n k.(ti)) i r r e d u c i b i l i s  G r e e n - f ü g g v e n n y c l  k a p c s o l a t o s  b o n y o l u l t  v e r t e x e t  
s z e m l é l t e t i .

A z  i ly  m ó d o n  e l ő á l l í t o t t  ( F .  9 )  e g y e n l e t  a z o n b a n  n e m  z á r t .  m i v e l  a z  e g y - f o n o n  
G r e e n - f ü g g v é n y  ( F .  9 )  e g y e n l e t é b e n  a z  « - f o n o n  (// 2 ) i r r e d u c i b i l i s  G r e e n - f ü g g v é n y  
s z e r e p e l ,  a m e l y  d e f i n í c i ó  s z e r i n t  n e m  v e z e t h e t ő  v i s s z a  a l a c s o n y a b b  r e n d ű  G r e e n -  
t ü g g v é n y e k r e .  F e l t é t e l e z h e t ő  a z o n b a n ,  h o g y  a  m a g a s a b b  r e n d ű  i r r e d u c i b i l i s  G r e e n -  
f ü g g v é n y e k ,  a m e l y e k  3 , 4 , . . . , / /  I o n o n  k o r 
r e l á c i ó j á t  í r j á k  le .  g y o r s a n  c s i l l a p o d n a k ,  
é s  e n n e k  m e g f e l e l ő e n  a z  ( F .  9 )  e g y e n l e t 
b e n  a  v é g t e l e n  s o r t  v a l a m i l y e n  n  é r t é k n é l  
m e g  l e h e t  s z a k í t a n i .  E k k o r  a z  ( F .  4 ) ,  ( F .  6 ) 
é s  ( F .  9 )  e g y e n l e t e k b ő l  á l l ó  e g y e n l e t r e n d 
s z e r  z á r t t á  v á l i k ,  é s  a z  a d o t t  k ö z e l í t é s b e n  
m e g o l d h a t ó .  M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a  G r c e n -  
f ü g g v é i i y e k  ( F .  3 )  e l ő á l l í t á s a  a /  i r r e d u 
c i b i l i s  G r e e n - f ü g g v é n y e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  
m e g f e l e l  a  s t a t i s z t i k u s  m e c h a n i k a  V te s t  
p r o b l é m á j á b a n  g y a k r a n  a l k a l m a z o t t  k u -  
m u l á n s  e l ő á l l í t á s n a k  [1 4 8 ] ,  a m e l y n e k  a l k a l m a z á s a k o r  á l t a l á b a n  a z t  t a p a s z t a l h a t j u k ,  
h o g y  a z  e l ő á l l í t á s  n é h á n y  e l s ő  t a g j á n a k  a s z á m í t á s b a  v é t e l e  a r e n d s z e r  e l é g g é  p o n t o s  
l e í r á s á t  e r e d m é n y e z i .

K ö n n y e n  b e l á t h a t j u k ,  h o g y  d o l g o z a t u n k b a n  a  f e n t i e k n e k  m e g f e l e l ő e n  j á r t u n k  el.  
A  2 .  f e j e z e t  5. p o n t j á b a n  a  l e g e g y s z e r ű b b  h á r o m - f o n o n  r u g a l m a t l a n  s z ó r á s i  f o l y a 
m a t o k  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  f e j t e t t ü k  ki a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k  s e l f - c o n s i s t e n s  
e l m é l e t é t .  M i n t  l á t t u k ,  a z  a n h a r m o n i k u s  k r i s t á l y o k  s e l f - c o n s i s t e n s  e l m é l e t e  a z  e f l e k t í v  
k ö b ö s  k ö z e l í t é s b e n  a  n e m e s g á z  k r i s t á l y o k  t u l a j d o n s á g a i n a k  j ó  l e í r á s á t  a d j a  e  k r i s 
t á l y o k  l é t e z é s é n e k  t e l j e s  h ő m é r s é k l e t i  t a r t o m á n y á b a n .

M e g j e g y e z z ü k ,  h o g y  a z  e l v é g z e t t  b e c s l é s e k  a r r a  m u l a t n a k ,  h o g y  a z  « - f o n o n  
( « > 3) s z ó r á s i  f o l y a m a t o k  j á r u l é k a  e l é g  k i c s i ,  h a  a z  a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z 
d u l á s a  n e m  n a g y  ( a  G r e e n - f ü g g v é n y  h i d r o d i n a m i k a i  h a t á r é r t é k e  k —-0  é s  w  - 0  
k ü l ö n  v i z s g á l a t o t  i g é n y e l ) .  M i n t  a z t  d o l g o z a t u n k  4 .  f e j e z e t é b e n  m e g m u t a t t u k ,  az. 
a t o m o k  v i s z o n y l a g o s  e l m o z d u l á s a  m é g  a z  i n s t a b i l i t á s i  h ő m é r s é k l e t  k ö r n y e z e t é b e n  is

k i s  é r t é k ű :  } V ( 7")//=~0. 1. é s  íg y  a  f e n t i e k n e k  m e g f e l e l ő e n  a  k r i s t á l y  d i n a m i k a i ,  t e r m o 
d i n a m i k a i  é s  r u g a l m a s  t u l a j d o n s á g a i n a k  e l m é l e t i  v i z s g á l a t á n á l  e l e g e n d ő n e k  l á t s z ik  
a  h á r o m - f o n o n  r u g a l m a t l a n  s z ó r á s i  f o l y a m a t o k a t  s z á m í t á s b a  v e n n i ,  v a g y i s  a z  e f f e k t i v  

k ö b ö s  k ö z e l í t é s t  a l k a l m a z n i .

A  [90]  d o l g o z a t  e r e d m é n y e i t  f e l h a s z n á l v a  Plak ic/a  [91] k i s z á m í t o t t a  a z  a n 
h a r m o n i k u s  k r i s t á l y  s z a b a d e n e r g i á j á t ,  m á s o d r e n d b e n  f i g y e l e m b e  v é v e  a z  a t o m o k

5 Fizikai Fol>óirat XX.'6

y
L

F .t, ábra. Az egy-fonon G reen-függvény  cgyen- 
fctcnck sematikus ábrázolása [90] alapján
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r e n o n n á l t  a n h a r m o n i k u s  k ö l c s ö n h a t á s á t .  A s z a b a d e n e r g i á r a  így  n y e r t  k i f e j e z é s  
a n a l í z i s e  a l a p j á n  P la k  uhi [91]  k i m u t a t t a ,  h o g y  a  t e r m o d i n a m i k a i  G r e e n - f ü g g v é u v c k  
a l k a l m a z á s a  [7 2 ] .  [91],  a  h ő m é r s é k l e t i  G r e e n - f i i g g v é n v e k  a l k a l m a z á s a  [69 ]  é s  a  v a 
r i á c i ó s  e l v  a l k a l m a z á s a  [56 ] ,  [65 ]  a  k r i s t á l y  s z a b a d e n e r g i á j á n a k  v o n a t k o z á s á b a n  
a z o n o s  k i f e j e z é s r e  v e z e t ,  é s  íg y  e  h á r o m  m ó d s z e r  e g y m á s s a l  e k v i v a l e n s .
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t ü n k  f e l :
A  k a p o t t  i n f o r m á c i ó  a  k o n k r é t  h í g  ö t v ö z e t e k r e  v o n a t k o z ó  a d a t o k o n  t ú l m e n ő e n  

j e l e n t - e  v a l a m i  m é l y e b b ,  á l t a l á n o s a b b  m e g i s m e r é s t ?

I g e n ,  m e r t ,

a )  a  t i s z t a  f é m b e n  ( m á t r i x :  M )  a  b e v i t t  s z e n n y e z é s  ( s z e n n y e z é s  X )  h a t á s á r a  l é t r e 
j ö v ő  p e r t u r b á c i ó  m e g i s m e r é s e  a  p e r t u r b á l a t l a n  r e n d s z e r ,  t e h á t  a  f é m  e l e k t r o n s z e r k e 

z e t é n e k  a  j o b b  m e g é r t é s é i  i s  e l ő s e g í t i ;
h )  t r i v i á l i s  m ó d o n  a  h í g  ö t v ö z e t e k  e l e k t r o n s z e r k e z e t é n e k  a  f e l d e r í t é s é r e  a z  e l s ő  

l é p c s ő t  j e l e n t i  a  m e g i s m e r é s n e k  a  l é m b ő l  a z  ö t v ö z e t  f e lé  v e z e t ő  ú t j á n ,
c )  á t m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s t  t a r t a l m a z ó ,  n e m  m á g n e s e s  m á t r i x ú  h í g  ö t v ö z e t e k  

a  m á g n e s e s  f é m e k  o l y a n  m e g v a l ó s í t h a t ó  m o d e l l j e i ,  m e l y e k b e n  a  „ l o k a l i z á l t  m o 
m e n t u m ' ’ s z ü l e t é s e ,  v i s e l k e d é s e  é s  a z o k  k ö l c s ö n h a t á s a  k ü l ö n - k i i l ö n  t a n u l m á n y o z 

h a t ó .
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A  r e n d e z e t l e n  h í g  ö t v ö z e t e k  f i z ik a i  t u l a j d o n s á g a i n a k  a v i z s g á l a t a  é s  íg y  a z o k  a  
f e l i s m e r é s e k  i s ,  a m e l y e k  a l a p j á n  a  f e l v e t e t t  k é r d é s e k e t  m e g f o g a l m a z t u k ,  a  l e g u t ó b b i  
é v e k  s z i l á r d t e s t f i z i k a i  k u t a t á s a i n a k  a  l e g j o b b  e r e d m é n y e i  k ö z ü l  v a l ó k .  A n n a k  e l l e 
n é r e ,  h o g y  e g y r e  n ő  a z  i d e v á g ó  p u b l i k á c i ó k  s z á m a ,  a  s z e r t e á g a z ó  k u t a t á s i  t e r ü l e t e t  a  
m e g o l d a t l a n  k é r d é s e k  s z á m á n a k  a  n ö v e k e d é s e  j e l l e m z i .

F i g y e l e m b e  v é v e  a  k o r á b b i  é v e k b e n  a  t i s z t a  r é z e n  s z e r z e t t  m e t a l l o g r á f i a i  t a p a s z 
t a l a t o k a t  é s  a  s a j á t  M M R  s p e k t r o s z k ó p i a i  g y a k o r l a t u n k a t ,  a  d i s s z e r t á c i ó  m o d e l l -  
a n y a g o k  é s  k í s é r l e t i  m ó d s z e r  á l t a l  s z ü k s é g s z e r ű e n  l e s z ű k í t e t t  c é l k i t ű z é s é t

a z  a n o m á l i á k  t e l j e s  s k á l á j á t  e l é r h e t ő  t á v o l s á g b a n  m u t a t ó  ( u g y a n a k k o r  i p a r i l a g  
is  f o n t o s )  r é z  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k  k i v á l a s z t á s a  a l a p j á n ,  
é s  e z e k b e n  a z  ö t v ö z e t e k b e n  k o r á b b a n  m á s o k  á l t a l  n e m  v i z s g á l t  e f f e k t u s n a k ,  
a z  M M R  s p e k t r u m  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  e f f e k t u s á n a k  a z  a d o t t  t e r ü l e t e n  v a l ó  
n a g y s z e r ű  h a s z n á l h a t ó s á g á t  f e l i s m e r v e  f o g a l m a z t u k  m e g .
A z  e d d i g i  m é r é s e k  m o d e l l a n y a g a i t  ú g y  v á l a s z t o t t u k  k i ,  h o g y  e g y - e g y  a n y a g  

v i z s g á l a t a  a l a p j á n  a z  ö s s z e f ü g g ő  k é r d é s e k  e g y - e g y  p o n t o s a b b a n  m e g f o g a l m a z h a t ó  
r é s z l e t é r e  l e h e t ő s é g  s z e r i n t  e g y é r t e l m ű  v á l a s z t  k a p j u n k ,  k ü l ö n ö s  f i g y e l m e t  s z e n t e l v e  
a z  á t m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s e k n e k .

A  d i s s z e r t á c i ó  f e l é p í t é s é i  a  t a r t a l o m j e g y z é k  a l a p j á n  n y o m o n  k ö v e t h e t i  a z  o l 
v a s ó .  ú j r a f e l s o r o l á s n a k  s e m m i  é r t e l m e .  S z ü k s é g e s n e k  t a r t j u k  a z o n b a n  m e g e m l í t e n i ,  
h o g y  a z  e l s ő  h á r o m  f e j e z e t ,  I . . . I I I . i r o d a l m i  e r e d m é n y e k e t  t a r t a l m a z ,  t e h á t  i t t  c s a k  
a  c é l s z e r ű  c s o p o r t o s í t á s  a  s z e r z ő  m u n k á j a .  A  IV .  f e j e z e t  a  m e g l e v ő  m é r é s i  e r e d m é 
n y e k  k r i t i k a i  ö s s z e f o g l a l á s a  é s  a  c é l k i t ű z é s  k o n k r é t  m e g f o g a l m a z á s a .  A z  V . ,  V I .  é s  
V I I .  f e j e z e t e k b e n  i s m e r t e t j ü k  t u l a j d o n k é p p e n i  új e r e d m é n y e i n k e t .  S z o k a t l a n  a  d i s z -  
s z e r t á c i ó  V I I I .  f e j e z e t e ,  a m e l y  r é s z b e n  -  s  e z  a z  e l v é g z e t t  m é r é s e k  t e r m é s z e t é b ő l  
k ö v e t k e z i k  —  i r o d a l m i  é s  r é s z b e n  s a j á t  m é r é s i  e r e d m é n y e i n k e n  a l a p u l ó ,  k o n k r é t a n  
k ö r v o n a l a z h a t ó  k u t a t á s i  p r o g r a m o t  t a r t a l m a z .

A bevezetésben a disszertáció célkitűzésének általános megfogalmazását adtuk meg. A kérdi'"» 
matematikai formába öntése előtt a vizsgálati módszer elvi alapjait össze kell foglalni. I'zt tartal
mazza a II. fejezet.

I I .  A z  M M R  m ó d s z e r  e lv i  a l a p j a i

A  f e j e z e t b e n  a  m a g  é s  k ö r n y e z e t e  k ö z t i  e l e k t r o m o s  k v a d r u p ó l  k ö l c s ö n h a t á s s a l ,  
a  k ö l c s ö n h a t á s  e g y k r i s t á l y  é s  p o l i k r i s t á l y o s  m i n t á k  M M R  s p e k t r u m á r a  g y a k o r o l t  
h a t á s á v a l  f o g l a l k o z u n k ,  é s  m e g e m l í t j ü k  a  k ö b ö s  s z e r k e z e t ű  k r i s t á l y b a n  a  r á c s h i b a  
k ö r ü l i  h e l y f ü g g ő  ( i n h o m o g é n )  e l e k t r o m o s  t é r g r a d i e n s  M M R  s p e k t r u m - m ó d o s í t ó  
h a t á s á t .

A .  /( m ag  e le k tro sz ta t ik u s  k ö lc sö n h a tá sa  k ö rn yeze teve i

A z  e l e k t r o s z t a t i k u s  k ö l c s ö n h a t á s b ó l  c s a k  a  m a g s p i n - o r i e n t á c i ó t ó l  f ü g g ő  r é s z  
é r d e k e s  s z á m u n k r a ,  p o n t o s a b b a n  a  m a g  n e m  g ö m b s z i m m e t r i k u s  e l e k t r o m o s  t ö l t é s -  
e l o s z l á s á b ó l  s z á r m a z ó  e l e k t r o m o s  k v a d r u p ó l  m o m e n t u m  ( Q )  é s  a  m a g o n  k í v ü l i  
t ö l t é s e k b ő l  s z á r m a z ó  e l e k t r o m o s  t é r  g r a d i e n s e  ( q )  k ö z t i  k ö l c s ö n h a t á s  [ A ,  I] [C ,  3].

A z  e l m é l e t  l é n y e g e s  m o m e n t u m a i :
a  m a g  a l a p á l l a p o t á r ó l  v a n  s z ó ,  a  p o n t s z e r ű  m a g  e l e k t r o s z t a t i k u s  k ö l c s ö n h a t á s a
k ö r n y e z e t é v e l  é r d e k t e l e n  s z á m u n k r a ;
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a  m a g  l e g a l a c s o n y a b b  e l  n e m  t ű n ő  e l e k t r o m o s  m u l t i p ó l u s a  a  k v a d r u p ó l  m o 
m e n t u m  :

m a g a s a b b  m u l t i p ó l u s o k  h a t á s á t  n e m  v e s s z ü k  f i g y e l e m b e ;  e l e k t r o m o s  k v a d r u p ó l  
m o m e n t u m m a l  c s a k  / e l  s p i n ű  m a g o k  r e n d e l k e z n e k .

a )  A  k v a d ru p ó l k ö lc sö n h a tá s

A  k v a d r u p ó l  k ö l c s ö n h a t á s  H a m i l t o n - o p e r á t o r a  ( l á s d  p l . :  [ A ,  I])

t é r g r a d i e n s  t e n z o r ,  d e f i n í c i ó  s z e r i n t  a n n a k  — l - s z e r e s e ;  m i n d k e t t ő  m á s o d r e n d ű  s z i m 
m e t r i k u s  t e n z o r .

A  Q jk  t e n z o r k o m p o n e n s e k  a  m a g  Q  k v a d r u p ó l  m o m e n t u m á v a l  a z  !  m a g s p i n n e l  
é s  a z  I j ,  fk m a g s p i n  k o m p o n e n s  o p e r á t o r o k k a l  k i f e j e z h e t ő k ;  ( Q  d e f i n í c i ó j a  p l . :  
[ A ,  l ] - b a n  a d o t t ) ,  a z a z

A  t é r g r a d i e n s  k o m p o n e n s e k  s z á m a  is r e d u k á l h a t ó ,  a  t e n z o r  e r e d e t i l e g  ö t  f ü g 
g e t l e n  k o m p o n e n s s e l  r e n d e l k e z i k ,  ( m e r t  m á s o d r e n d ű ,  s z i m m e t r i k u s  é s  A V — 0 ) .  
I p( x ' ,  v \  z ' )  f ő t e n g e l y r e n d s z e r b e n  a  f ü g g e t l e n  k o m p o n e n s e k  s z á m a  k e t t ő :

f e l t é v e ,  h o g y  | K t .r . | s  | V Ty \ ^  IK«\«'I a /  a s z i m m e t r i a  p a r a m é t e r  é r t é k e  z é r ó  é s  e g y  
k ö z é  e s i k ,  h e n g e r s z i m m e t r i a  K  * )  e s e t é n  //— 0 : g ö m b -  v a g y  k ö b ö s  s z i m 
m e t r i a  e s e t é n  q — 0 .  T e r m é s z e t e s e n  a  t é r g r a d i c n s  j e l l e m z é s é h e z  q. »; m e g a d á s á n  t ú l 
m e n ő e n  a  I p r e n d s z e r  k r i s t á l y h o z  v i s z o n y í t o t t  h e l y z e t é t  is  m e g  k e l t  a d n i .

b )  K v a d ru p ó l p e r tu rh á lt  M M R  sp ek tru m  n ag y  m ágneses térben

N a g v  / / „  k ü l s ő  m á g n e s e s  t é r b e n  a  y mI I I  m á g n e s e s  m o m e n t u m ú  m a g  Z e e m a n  - 
e n e r g i á j a  / / „  = - y J f l n L-  ( * . . . )■  A  / / « | | r - h e z  r ö g z í t e t t  I " «  (.v, y  t e t s z ő l e g e s ,  r | | / / 0) 
l a b o r a t ó r i u m i  k o o r d i n á t a  r e n d s z e r b e n  H M d i a g o n á l i s  é s  E {" ’ s a j á t é r t é k e i :

a l a k ú a k ,  t e h á t  a z  e n e r g i a n í v ó k  e k v i d i s z t á n s a k  é s  a z  m  * m  — 1 á t m e n e t h e z  t a r t o z ó

* a  m a g  g i ro m á g n eses  fa k to ra ,  
h: a 2^-vel osztott Planck-állandó.

Q jk a z  e l e k t r o m o s  k v a d r u p ó l  m o m e n t u m  t e n z o r ,  Vjk a  m a g  h e l y é n  v e t t  e l e k t r o m o s

^ Jk ‘ 6 / ( 2 /  — I ) j  2

eq  s  I

E 2 r  =  - y j H „ m .  m  =  - l . ..........!
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r e l a t í v  i n t e n z i t á s  / ( / + 1 )  — m ( m — 1). R é s z l e t e s e n  f o g l a l k o z u n k  a z z a l  a z  e s e t t e l ,  a m i 
k o r  H q  a  H u  p e r t u r b á c i ó j a k é n t  k e z e l h e t ő .  A  p e r t u r b á l t  e n e r g i a n l v ó k :

p  _  y
m  Z j  fti

(A /  0) a z  E^0) m á g n e s e s  n í v ó  A--ad r e n d ű  p e r t u r b á c i ó j a .  A  p e r t u r b á c i ó s z á m í t á s s a l  
k a p o t t  e r e d m é n y e k :

E H } =  j  / n ^ / "  ( « * — f ) .

E " ’ =  -  hvQ T ^ T  { l / . T ( 8'«*  - 4 «  +  1) +  l / 2' T ( - 2 m 2 - f  2 «  4 -1 )}

a  b e v e z e t e t t  r ö v i d í t é s e k ;  a  — ! • ( ! + ] ) ,  v„ a  m a g  L a r m o r  f r e k v e n c i á j a ,  ve  == 
=  3e2i ]Q / 2 I (2 I  — 1)/», t o v á b b á  a  í ” # é s  a  t é r g r a d i e n s  t e n z o t  f ő t e n g e l y r e n d s z e r é t  j e 
l e n t ő  l ' r  r e n d s z e r e k  r e l a t í v  h e l y z e t é t  l e í r ó  / , "  m e n n y i s é g e k ,  m e l y e k  é r t é k é t  i/ =  0 t e n 
g e l y s z i m m e t r i k u s  e s e t r e  a d j u k  m e g

f "  =  |  ( 3 c o s 2 0 - 1).

/ ± t  — | /  2 s ' n 0 c o $ 0 e ±l,p,

f i ,  -  \ \ ! \  s i n * « * * “ *,

( e  m e n n y i s é g e k  t u l a j d o n k é p p e n  a  t é r g r a d i e n s  £ w» - b a n  v a l ó  m e g a d á s á h o z  s z ü k s é g e 
s e k ) ,  0 é s  (/) z '  p o l á r k o o r d i n á t á i  r H« - b a n .

A z  e r e d m é n y e k b ő l  a z  e l s ő r e n d ű  v o n a l e l t o l ó d á s :

v- > = 4  ~  4 )  vq *(3 c o s * °  - 1) ’ ( i i i )

é s  a  c e n t r á l i s  k o m p o n e n s  m á s o d r e n d ű  e l t o l ó d á s a :

v í / í  - •  — ' ( fl — 4 )  (1 ~  c ° s 2 0 )(9  c o s 2 0 — 1) .  ( I I .  2 )

T a l á n  n e m  é r d e k t e l e n  m e g e m l í t e n i ,  h o g y  a z  1 /2  — — 1 /2  á t m e n e t ,  a  c e n t r á l i s  k o m 
p o n e n s  e l s ő r e n d b e n  n e m  t o l ó d i k  e l ,  e z é r t  s z ü k s é g e s  e n n é l  a  m á s o d r e n d i g  e l m e n n i .

A z  e n e r g i a n í v ó k a t  é s  f i k t í v  s p e k t r u m o k a t  a  I I . A . b - 1 . á b r á n  t ü n t e t t ü k  fe l .  I  — 3 / 2  
s p i n ű  a t o m m a g r a  H „  k ü l s ő  m á g n e s e s  t é r b e n ,  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó v a l  é s  
a  c e n t r á l i s  k o m p o n e n s  m á s o d r e n d ű  p e r t u r b á c i ó j á v a l .
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M e g e m l í t j ü k ,  m e r t  a z  e g y i k  k í s é r l e t i  ö s s z e h a s o n l í t á s n á l  s z ü k s é g ü n k  l e s z  r á ,  h o g y  
„ t i s z t a ”  k v a d r u p ó l  r e z o n a n c i a  e s e t é n  ( / / n - 0 )  a z  /  =  3 / 2  s p i n ű  m a g  e g y e t l e n  r e z o 
n a n c i a - v o n a l á n a k  f r e k v e n c i á j a  ( s z i n t é n  a z  i d é z e t t  i r o d a l o m b ó l )

3/2
1 * q Q

2 h
( U . 3 )

a z  e r e d m é n y  s z ö g f ü g g ő  t a t o t  n e m  t a r t a l m a z ,  h i s z e n  z ' a  k v a n t á l á s i  t e n g e l y .

Nfvók ; I -  3/2

H » H0 q * 0

rr 

-3 /2

q  * 0
Elsőrendű
perturbáció

q  * 0
Másodrendű
perturbáció

- 1/2 -

1/2

3/2

hV0 h(V0 ‘ V O

- --
hV0

hV0

h u ,

- 1/2

M V V V 1” )

1/2

Spektrum

r, M0.3 0,3 ,

L  í I 1
C.) (I) (21

Vo va % V0*V1(J

II.A.b.-l. ábra
I 3/2 spinű mag energianivói és MMR spektruma II tőrben, 

első és másodrendű kvadrupól perturbációval és anélkül

M i n d e n  ö s s z e f ü g g é s b e n  a  c/Q s z o r z a t  l o r d u l  e l ó .  t e h á t  s / i l a i d t e s t l i / . i k a i  v i z s 

g á l a t o k n á l  i s m e r n ü n k  k e l l  a  m a g  j e l l e m z ő  a d a t a t .  ( M  [ P .  IJ.
E g y k r i s t á l y o k r a  a  s p e k t r u m  a z o n o s  a z  e g y  m a g r a  v o n a t k o z ó  i s m e r t e t e t t  e r e d 

m é n y e k k e l ,  a z z a l  a  t e r m é s z e t e s  m ó d o s í t á s s a l ,  h o g y  a  s p e k t r u m - v o n a l a k  n e m  é l e s e k  
((5- f i i g g v é n y s z é n i e k )  h a n e m  p l . :  a  m a g o k  k ö z t i  d i p ó l - d i p ó l  k ö l c s ö n h a t á s  k ö v e t k e z 
t é b e n  k i s z é l e s e d n e k ,  d e  a  v o n a l e l t o l ó d á s o k a t  a z  i s m e r t e t e t t  ö s s z e l ü g g é s e k  ( I I .  I )  é s  

( I I .  2)  í r j á k  le.
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P o l i k r i s t á l y o s  m i n t á k b a n  Z p E Ho-ban  m i n d e n  l e h e t s é g e s  h e l y z e t e t  e g y f o r m a  v a l ó 
s z í n ű s é g g e l  v e s z  fe l ,  a  s p e k t r u m  a l a k j a  k i s z á m í t h a t ó ,  a  k a p o t t  s p e k t r u m o k  e l s ő  é s  
m á s o d r e n d ű  p e r t u i b á c i ó  e s e t é n  a  d i p ó l - d i p ó l  k ö l c s ö n h a t á s  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  é s  
a n é l k ü l  a  I I . A . b . -2 .  é s  I I . A . b . -3 .  á b r á k o n  l á t h a t ó k .

! !

H .A .b .-2 .  ábra
I -  3/2 spinű mag MMR spektruma elsőrendű kvadrupól perturbációt és dipól-dipól kölcsönhatást 

figyelembe véve, polikristályos mintára [B, 12]

A z  e l s ő r e n d ű  s p e k t r u m  f r e k v e n c i á t ó l  ( k ü l s ő  t é r t ő l  é s  h ő m é r s é k l e t t ő l )  f ü g g e t l e n ,  
a  m á s o d r e n d ű  s p e k t r u m  a  k ü l s ő  t é r r e l  f o r d í t v a  a r á n y o s .

A z  e l m o n d o t t a k h o z  c s u p á n  e g y e t l e n  t o v á b b i  h o z z á f ű z n i  v a l ó n k  v a n .  K ö b ö s  
f é m b e n  a  s z e n n y e z é s  k ö r ü l  k i a l a k u l ó  t é r g r a d i e n s  h e l y f ü g g ő ,  m á t r i x  a t o m m a g t ó l — m á t 
r ix  a t o m m a g i g  v á l t o z i k ,  a z  e r e d ő  s p e k t r u m  a  I I . A . b . -2 . ,  i l l e t v e  I I . A . b . -3 . á b r á n  b e 
m u t a t o t t .  a z  a d o t t  t é r g r a d i e n s  e l ő f o r d u l á s i  v a l ó s z í n ű s é g é v e l  s ú l y o z o t t  s p e k t r u m o k  
e r e d ő j e .  A  k i é r t é k e l é s n é l  a  k é r d é s r e  m é g  v i s s z a t é r ü n k  ( V I I .  f e j e z e t ) .

B. M ág n ese s  kö lcsö n ha tás

A z  a t o m m a g  é s  k ö r n y e z e t e  k ö z ö t t  f e l l é p ő  m á g n e s e s  k ö l c s ö n h a t á s n a k  c s u p á n  
e g y e t l e n  j e l l e g z e t e s s é g é t  k í v á n j u k  m e g e m l í t e n i ;  r é s z l e t e i t  i l l e t ő e n  a z  i r o d a l o m r a  u t a 

l u n k  [ A .  1] [ F .  Ij .

H í g  ö t v ö z e t e k b e n  a  s z e n n y e z é s e n  f e l l é p ő  e l e k t r o n s z ó r á s  h a t á s á r a  a  m á t r i x  m a g  
h e l y é n  l e v ő  h i p e r l i n o m  t é r  a  t i s z t a  f é m b e n  l e v ő  a t o m m a g n á l  l e v ő h ö z  v i s z o n y í t v a  
m e g v á l t o z i k  ( u g y a n a k k o r  a z  a t o m m a g o k  d i p ó l - d i p ó l  k ö l c s ö n h a t á s á n a k  | V ,  4]  v á l t o 
z á s á t  n e m  v e s s z ü k  f i g y e l e m b e ) .  A  / / „  k ü l s ő  m á g n e s e s  t é r b e  h e l y e z e t i  ymlli  m á g n e s e s  
m o n i e n t u m ú  ( m a x .  m é r h e t ő  k o m p o n e n s )  a t o m m a g  Z e e m a n - e n e r g i á j á t  é s  e n e r g i a  s a j á t  -
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8 TOM TA K.

é r t é k e i t  a  I I . A . b .  p o n t b a n  m á r  i d é z t ü k .  E l t e k i n t v e  a z  a t o m m a g o k  k ö z t i  d i p ó l - d i p ó l  
k ö l c s ö n h a t á s t ó l  a  Z e e m a n - e n e r g i a  s a j á t é r t é k e i  m o s t  is

=  - V

a l a k u l n a k ;  a  H cff t é r  a  H n k ü l s ő  é s  a  A H '  e l e k t r o n o k  á l l a l  k e l t e i t  ( é r b ő l  t e v ő d i k  
ö s s z e ,  / / eff 1= H „  +  A H ' .

g M  !

ll./t.b.-J. ábra
I -3 /2  spinű mag MMR spektrumának centrális komponense, másodrendű kvadrupól perturbációt 

és dipól-dipól kölcsönhatást figyelembe véve polikristályos mintára [B, 12]

■ 4 l / / ' - b ó l  l e v á l a s z t v a  a  f é m e k r e  j e l l e m z ő ,  a  v e z e t é s i  e l e k t r o n o k  P a u l i - p a r a m á g n e s -  
s é g é b ő l  s z á r m a z ó ,  a  t i s z t a  f é m r e  v o n a t k o z ó  K n i g h t - e l t o l ó d á s t ,  a m i  m i n d e n  m á t r i x  
a t o m m a g r a  a z o n o s ,  a d ó d i k  a  s z e n n y e z é s  k e l t e t t e  h i p e r í i n o m  t é r v á l t o z á s  A H ,  a m i  a  
s z e n n y e z é s t ő l  m é r t  t á v o l s á g g a l  v á l t o z i k  é s  a z  M M R  s p e k t r u m  i n h o m o g é n  k i s z é l e 
s e d é s é t  o k o z z a .  A z  e r e d ő  s p e k t r u m  t e r m é s z e t e s e n ,  a z  íg y  k a p o t t  é s  a  m a g o k  k ö z t i  
d i p ó l - d i p ó l  k ö l c s ö n h a t á s b ó l  s z á r m a z ó  ( f e l t e v é s ü n k  s z e r i n t  a  t i s z t a  f é m é v e l  a z o n o s )  
s p e k t r u m  s z u p e r p o z í c i ó j a ,  k v a d r u p ó l  k ö l c s ö n h a t á s  c s e l é n  t e r m é s z e t e s e n  m i n d  a  h á 
r o m é .

Összefoglalia: a II. fejezet vázolja az MMR spektrum várható alakulását a szennyezés kör
nyezetében fellépő elektromos és mágneses effektusok hatására. A III. fejezetben a szennyezés 
keltette perturbációkat részletezzük.
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I I I .  A  s z e n n y e z é s  o k o z t a  p e r t u r b á c i ó k

A  f e j e z e l  a  f e l v e t e t t  k é r d é s  p o n t o s a b b ,  a  r e n d e l k e z é s r e  á l l ó  e l m é l e t e k  a l a p j á n  
m e g a d h a t ó  m e n n y i s é g i  m e g f o g a l m a z á s á t  t a r t a l m a z z a  n e m - á t m e n e t i  é s  á t m e n e t i  f é m  
s z e n n y e z é s e k  e s e t é n .  A  t ö l t é s s ü r í i s é g - o s z c i  1 l á c i ó n  k í v ü l  f e l s o r o l j u k  a z  a z o k r a  a  f iz ik a i  
m e n n y i s é g e k r e  v o n a t k o z ó  e l m é l e t i  e r e d m é n y e k e t  is,  m e l y e k r ő l  v a l a m i l y e n  o k n á l  
f o g v a  b e s z é l n ü n k  ke l l  a  d i s s z e r t á c i ó b a n .  A  f e j e z e t b e n  f o g l a l t a k  i r o d a l m i  e r e d m é n y e k ,  
é s  í g y  a  I I .  f e j e z e t h e z  h a s o n l ó a n  n e m  a  m i n d e n  r é s z l e t r e  k i t e r j e d ő  i s m e r t e t é s ,  h a n e m  a  
m i n é l  r ö v i d e b b  ö s s z e f o g l a l á s  a  c é l u n k .

A .  Tö lté ss iir iiség -oszc illáa 'ő  nem -átm eneti fém  szennyezések esetén

A  n a g y s z á m ú  e r e d e t i  i r o d a l o m  f e l s o r o l á s a  h e l y e t t  k é t  k é z i k ö n y v r e  h i v a t k o z u n k  
Í K . 2 ]  é s  [I  , 4).

A  s z i l á r d t e s t f i z i k a i  s o k  t e s t - m ó d s z e r e k k e l  ( p c r t u r b á c i ó s  e l m é l e t  [ F ,  3] , d i e l e k t -  
r o m o s  v á l a s z e l m é l e t  [ N .  3] . t o v á b b i  f e l s o r o l á s  [ F ,  4 ] - b e n )  v é g z e t t  s z á m í t á s o k  h íg  
ö t v ö z e t  m o d e l l j e  a  s z a b a d e l e k t r o n - g á z b a  m e r ü l ő  p o z i t í v  p o n t t ö l t é s .  A z  á r n y é k o l ó  
t ö l t é s  —  a  d i c l e k t r o m o s  á l l a n d ó  </ =  2A > - n é l  f e l l é p ő  s z i n g u l a r i t á s á n a k  a  k ö v e t k e z 
m é n y e  a  p e r t u r b á l ó  t ö l t é s t ő l  n a g y  t á v o l s á g b a n  r " 3 * c o s  2 k F r  a l a k ú  o s z c i l l á c i ó -  
f ü g g v é n n y e l  í r h a t ó  le  { k , : F e r m i - h u l l á n i s z á m ) .

A z  e r e d m é n y e k  k ö z ü l  k ü l ö n  k i e m e l j ü k  a  n u m e r i k u s  v é g e r e d m é n y i g  e l v i t t ,  s o k 
t e s t  p c r t u r b á c i ó s  m ó d s z e r e n  a l a p u l ó ,  m á r  e m l í t e t t  L a n g e r — V o s k o  [L ,  l ] - f é l e  e r e d 
m é n y t .  u g y a n i s  h í g  ö t v ö z e t e i n k  k ö z ü l  a  C i i  Z n  h í g  ö t v ö z e t  e l é g  j ó l  m e g k ö z e l í t i  a  
m á r  e m l í t e t t  m o d e l l t ,  é s  í g y  a z  e l m é l e t i  e r e d m é n y  ö s s z e h a s o n l í t h a t ó  a  k í s é r l e t t e l .  
A  t ö l t é s s ü r ü s é g - o s z c i l l á c i ó

m j í b * 121; ' " 1 í m. i i

a l a k ú  ( / Í Z :  s z e n n y e z é s - m á t r i x  v a l c n c i a k ü l ö n b s é g ,  r :  p o n t t ö l t é s t ő l  m é r t  t á v o l s á g ) .
F z e k  a z  e l m é l e t e k  m a t e m a t i k a i  e l e g a n c i á j u k  e l l e n é r e  k e v e s e b b  b e t e k i n t é s t  e n 

g e d n e k  a  j e l e n s é g  f i z ik a i  a l a p j a i b a ,  m i n t  a  f ü g g e t l e n  e l e k t r o n o k o n  é s  v é g e s  k i t e r j e d é s ű  
s z ó r ó  p o t e n c i á l  f e l t é t e l e z é s e n  a l a p u l ó  s z á m í t á s o k .

a )  Iz o tró p  m odell. í 'r ied e l- fé le  összegszabá ly

A  f ü g g e t l e n  r é s z e c s k e  m o d e l l  a l a p j á n  t ö r t é n ő  s z á m o l á s n á l  e l s ő  k ö z e l í t é s b e n  
a l k a l m a z o t t  f e l t é t e l e k :  a  s z e n n y e z é s  V ( r )  g ö m b s z i m m e t r i k u s  p o t e n c i á l l a l  í r h a t ó  le, 
a  v e z e t é s i  e l e k t r o n o k  p e d i g  s í k h u l l á m o k  ( a  r e á l i s  i o n p o t e n c i á l t  g ö m b s z i m m e t r i k u s  
p s z e u d o p o t e n c i á l l a l  h e l y e t t e s í t j ü k ) ,  a  s z e n n y e z é s  m a g a  k ö r ü l  r á c s d e f o r m á c i ó t  n e m  
k e l t ,  a  h í g í t á s  v é g t e l e n .

A  s z e n n y e z é s e n  t ö r t é n ő  v e z e t é s i  e l e k t r o n  s z ó r á s  a  p a r c i á l i s  h u l l á m o k  m ó d s z e r é 
v e l  s z á m o l h a t ó ,  a  h u l l á m e g y e n l e t e t  k i e l é g í t ő ,  g ö m b r e  n o r m á l t ,  s t a c i o n e r  s z ó r t  h u l 
l á m  a  s z e n n y e z é s t ő l  r  t á v o l s á g b a n

<Pi(r) ~ (2„|.y/2sin
a l a k ú ;  ih (k )  a z  I k v a n t u m s z á m m a l  j e l l e m z e t t ,  s z ó r t  h u l l á m  f á z i s e l t o l ó d á s a .
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JO TOMI’A K.

A  s z ó r ó d á s  k ö v e t k e z t é b e n  p e r t u r b á l t  e l e k t r o n o k  s z á m a :

A N  — 2 ( 2 / +  I )> u (k t)  +  o s z c i l l á l ó  t a g .

A  t é r b e n  o s z c i l l á l ó  t a g  a d j a  a  v e z e t é s i  e l e k t r o n  s ű r ű s é g  h o s s z ú t á v ú  o s z c i l l á c i ó j á t ,  h a t á 
s á r a  m é g  v i s s z a t é r ü n k .

A Z  m á t r i x - s z e n n y e z é s  v a l e n c i a k ü l ö n b s é g  e s e t é ? .  T V 'V )  p o t e n c i á l  s z e l f - k o n z i s z -  
t e n c i á j a  b i z t o s í t j a ,  h o g y  a  A  N e  t ö l t é s  é p p e n  stu«'«.gwfAtá* a z a z  a  s z e n n y e z é s 
p o t e n c i á l  n a g y  t á v o l s á g b a n  t e l j e s e n  le v a n  á r n y é k o l v a .  A /  o s z c i l l á l ó  t a g  j á r u l é k a  
h o s s z ú  t á v o n  k i á t l a g o l ó d i k .  így

a z  ö s s z e f ü g g é s  a  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y ,  f o n t o s  s z e l f - k o n z i s z t e n c i a  f e l t é t e l  a  p o 
t e n c i á l r a  n é z v e .

S o k  e s e t b e n  n e m  s z ü k s é g e s  a  p o t e n c i á l  r é s z l e t e i t  i s m e r n i ,  e l e g e n d ő  a z  e l s ő  n é 
h á n y  f á z i s e l t o l ó d á s  i s m e r e t e  a  F e r m i - h u l l á m s z á m n á l :  t e r m é s z e t e s e n  ki k e l l  e l é g í t e 
n i ü k  a  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y i .

A  v e z e t é s i  e l e k t r o n  s ű r ű s é g  s z ó r á s  k ö v e t k e z t é b e n  f e l l é p ő  h o s s z ú t á v ú  o s z c i l l á 
c i ó j á n a k  a s z i m p t o t i k u s  a l a k j a

A  s z e n n y e z é s  h a t á s á r a  a  v e z e t é s i  e l e k t r o n o k  ú g y  r e n d e z ő d n e k  á t .  h o g y  a  s z e n n y e z é s  
t ö b b l e t  t ö l t é s é t  t e l j e s e n  l e á r n y é k o l j á k .  A z  á r n y é k o l ó  t ö l t é s  a  v e z e t é s i  s á v  k ü l ö n 
b ö z ő  s z i m m e t r i á j ú  á l l a p o t a i b ó l  é p ü l  fe l e g é s z e n  a  F e r m i - e n c r g i á i g .  A m i n t  l á t n i  
f o g j u k ,  a  h o s s z ú t á v ú  o s z c i l l á c i ó  a  s z e n n y e z é s e k  e g y m á s  k ö z ö t t i ,  m á t r i x m a g o k k a l  é s  
m á t r i x a t o m o k k a l  v a l ó  i n d i r e k t  k ö l c s ö n h a t á s á h o z ,  v e z e t .  A z  á r n y é k o l ó  t ö l t é s s ű r ű -  
s é g  a  s z e n n y e z é s  h e l y é n  v é g e s ,  e l l e n t é t b e n  a  T h o m a s — F c r m i - á r n y é k o l á s b ó l  k a p o t t  
t ö l l é s s ü r ü s é g g e l .

K o h n  é s  V o sko  [ K , 4 |  m e g h a t á r o z t á k  a  t ö l t é s s í í r ű s é g - o s z c i 11 ác ió t  B l o c h - e l e k t r o n -  
k é p b e n  is .  a z  e r e d m é n y t  ( 2 . 1 7 )  f o r m u l á j u k  t a r t a l m a z z a ,  k ö v e t k e z m é n y é r e  a  t é r 
g r a d i e n s  f e l í r á s á n á l  ( I I I .  C .  f e j . )  v i s s z a t é r ü n k .  ( E g y é b k é n t  a  h u l l á m f ü g g v é n y  p e r i o 
d i k u s  r é s z é n e k  n é g y z e t é v e l  v a l ó  s z o r z á s t  j e l e n t  a  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó b a n . )

b )  A  m o d e ll to v á b b i k ite rje sz tése

A  b )  p o n t  a  r e á l i s a b b  m o d e l l e k  i r á n y á b a n  t e t t  l é p é s e k e t :  a  s z e n n y e z é s  k ö r ü l i  
r á c s d e f o r m á c i ó  b e é p í t é s é t  é s  a z  e l m é l e t  n é h á n y  t o v á b b f e j l e s z t e t t  f o r m á j á t ,  a  t ö l t é s -  
s ű r t í s é g - o s z c i l l á c i ó  p r e a s z i m p t o t i k u s  a l a k j á t ,  a  n e m  g ö m b s z i m m e t r i k u s  F e r m i - f e -  
l i i l e t ,  a z  e l e k t r o n - d e g e n e r á c i ó  k ö v e t k e z m é n y e i t ,  k ü l s ő  p a r a m é t e r e k t ő l  ( m á g n e s e s  t é r ,  

h ő m é r s é k l e t )  v a l ó  f ü g g é s é t  t a r t a l m a z z a .

A Z  -  2 2 ’ ( 2 /+■> » //(**■) .  
n i

( I I I .  2)

/ I s i n « / » -  2  ( - l ) ’ ( 2/  f - 1) s i n 2 / / , ( £ , )2n~ ,
(III. 3)

A  c o s  <p 2 2  ( ~  I > ' ( 2 / -F I ) s i n  >/ ,(A ,)  c o s  >/,(A, ) In I
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1. S z e n n y e z é s  k ö r ü l i  r á c s d e f o r m á c i ó .  B e a l  M o n o d  K ö l n i - e l m é l e t .

A  s z e n n y e z é s  o k o z t a  r á c s d e f o r m á c i ó  h a t á s á n a k  e l s ő ,  a  s z i l á r d t e s t e k  k o n t i n m i m -  
m o d e l l j é n  a l a p u l ó  f i g y e l e m b e  v é t e l e  I l la t i  [B ,  l l |  n e v é h e z  f ű z ő d i k ,  a k i  a  r é z  é s  e z ü s t  
a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s á n a k  a  s z e n n y e z é s  p e r i ó d u s o s  r e n d s z e r 
b e n  e l f o g l a l t  h e l y é t ő l  v a l ó  f ü g g é s é t  k í v á n t a  é r t e l m e z n i .  A  f i z ik a i  k é p  v i l á g o s :  a  s z e n y -  
n y e z é s  k ö r ü l  a  d e f o r m á c i ó  ( t á g u l á s  v a g y  z s u g o r o d á s )  h a l a s á r a  m e g v á l t o z i k  a z  e l e k 
t r o n s ű r ű s é g ,  íg y  a  s z e n n y e z é s i  c e l l á r a  e s ő  e l e k t r o n s ű r ű s é g ,  t e h á t  a  l e á r n y é k o l a n d ó  
t ö l t é s  is.  A  m ó d o s í t o t t  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y  ( I I I . 2 . )  a z  a l á b b i :

A 7 .' A7. 3 ,S" Z „ ,  ( I I I .  4 )
Vk a

a h o l  y K -■ 3 ( 1 — r r ) / ( l  — ct) ; a :  P o i s s o n - v i s z o n y .  óa/a a  r á c s á l l a n d ó  v i s z o n y l a g o s  e g y 
s é g n y i  s z e n n y e z é s - k o n c e n t r á c i ó r a  e s ő  v á l t o z á s a ,  Z „  a  m á t r i x i o n o k  t ö l t é s e .

I t t  e m l í t j ü k  m e g  e l ő s z ö r  a  s z e n n y e z é s  k ö r ü l  r  3 h a l v á n y  s z e r i n t  v á l t o z ó  d e f o r 
m á c i ó s  t é r  f i g y e l e m b e v é t e l é n e k  s z ü k s é g e s s é g é t .  T e k i n t e t t e l  a r r a .  h o g y  Sagalyn fS ,  l |  
é s  m t s a i  c s a k  a  t é r g r a d i e n s r e  g y a k o r o l t  h a t á s á t  s z á m o l t á k ,  k o n k r é t  e r e d m é n y ü k e t  a
I I I .  C .  a .  p o n t b a n  a d j u k  m e g .

M i n d k é t  e f f e k t u s  ( t e h á t  a  B l a t t -  é s  a  S a g a l y n - f é l c )  a  s z e n n y e z é s  k ö r n y e z e t é b e n  
e l t o l ó d o t t  m á l r i x a t o m o k o n  v a l ó  e l c k t r o n s z ó r á s  k ö v e t k e z m é n y e ,  a m i n t  B e a l M o n o d  
K o hn  [B .  2] e l m é l e t ü k b e n  a m e l y  a  d e f o r m á c i ó  f i g y e l e m b e v é t e l é n e k  e g y s é g e s  e l 
m é l e t e  b e b i z o n y í t j á k .  . . R a u d o n i - p h a s e "  k ö z e l í t é s b e n  s z á m o l j á k  a z  e l e k t r o s z t a t i k u s  
p o t e n c i á l n a k  e g y e t l e n  m á t r i x a t o m  e l m o z d u l á s á r a  b e k ö v e t k e z ő  m e g v á l t o z á s á t ,  m a j d  
ö s s z e g e z n e k  a z  ö s s z e s  m á t r i x a t o m r a .  F e l t é t e l e z i k ,  h o g y  a  c e n t r á l i s  s z e n n y e z é s e n  é s  
az. e l t o l ó d o t t  m á t r i x a t o m o k o n  v a l ó  s / ó r á s  a d d i t í v .  A z  e l m é l e t  n é h á n y  k ö v e t k e z 
m é n y e :

a  m á t r i x a t o m o k  e l t o l ó d á s a  k ö v e t k e z t é b e n  f e l l é p ő  p o t e n c i á l v á l t o z á s  A n/kF 
a m p l i t ú d ó v a l  o s z c i l l á l  é s  /  d  ( r á c s á l l a n d ó ) ,  a  k o n t i n u u m m o d e l l  c s a k  A » d  
h a t á r e s e t b e n  i g a z  ( B l a t t - k o r r e k c i ó ) :  a m i k o r  a  F e r m i - f e l ü l e t  k ö z e l  k e r ü l  a  z ó n a 
h a t á r h o z .  a  s z ő r t  h u l l á m o k  i n t e r f e r e n c i á j a  l é p  f e l ,  a m i  a n i z o t r o p p á  t e s z i  a z  e f f e k 
t u s t ,  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  f é m e k b e n  a  t ö l t é s s í i r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  a m p l i t ú d ó j a  az. ^ 111) . 
i r á n y b a n  m a x i m á l i s .

A z  e l t o l ó d o t t  m á t r i x a t o m o k o n  a  m a g a s a b b  i m p u l z u s m o m e n t u m ú  ( /  2) e l e k t 
r o n o k  s z ó r ó d á s a  is j e l e n t ő s .

A m i  a  k o n k r é t  e r e d m é n y e k e t  i l le t i ,  a  s z e r z ő k  á l t a l  k i s z á m o l t  e l e k t r o m o s  t é r -  
g r a d i e n s r e  é s  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s r a  v o n a t k o z ó  ö s s z e f ü g g é s e k e t  a  I I I .  C .  a .  é s  I I I .
C .  c .  p o n t o k b a n  a d j u k  m e g .

A z  e l m é l e t  e g y  k i f o g á s o l h a t ó  r é s z l e t k é r d é s e ,  h o g y  a z  a s z i m p t o t i k u s  p o t e n c i á l 
b ó l  e l s ő  s z o m s z é d o k r a  v o n a t k o z ó  t é r g r a d i e n s t  is s z á m o l n a k  a  s z e r z ő k .

2. N é h á n y  t o v á b b i  e l m é l e t i  e r e d m é n y

A  2. p o n t b a n  f e l s o r o l t  e l m é l e t i  e r e d m é n y e k e t  n e m  h a s z n á l j u k  fel k í s é r l e t i  e r e d 
m é n y e i n k  k i é r t é k e l é s é n é l ,  h e l y e n k é n t  ( p l .  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  e f f e k t u s  é s  p r e -  
a s z i m p t o t i k u s  f o r m u l a  k ö z t i  r e l á c i ó  v o n a t k o z á s á b a n )  u t a l u n k  r á j u k ,  d e  a  f e l s o r o l á s 
s a l  i g a z i  c é l u n k  g o n d o l k o d á s u n k  a l a p j a i n a k  a  k i s z é l e s í t é s e .
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A  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  p reasz im p to tik u s  a l a k j a  [ A ,  4J a  j ó l i s m e r t  F r i e d e l -  
o s z c i l l á c i ó  m e l l e t t  m é g  e g y  r  4 - e s  t a g o t  i s  t a r t a l m a z ,  a z a z

őn  (/■) A r ~ a c o s (2 k f r  +  ip) +  B r ~ 4 c o s  ( 2 A > r  +  £ )  ( | | | .  5)

B  é s  c, d e f i n í c i ó j a  [A ,  4 ] - b e n  ( 4  f o r m u l a )  a d o t t ,  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k a t  é s  a  f á z i s e l t o l ó 
d á s o k  h u l l á m s z á m  s z e r i n t i  d e r i v á l t j a i n a k  A > -n é l  v e t i  é r l é k é t  t a r t a l m a z ó  ö s s z e g e k  
f o r m á j á b a n .  A  s z e r z ő k  b e c s l é s e  s z e r i n t  ő s s - z í .  ú g y h o g y  a  k ö z e l i  s z o m s z é d o k n á l  
a z  /'~4 t a g  h a t á s á t  i n d o k o l t  f i g y e l e m b e  v e n n i .

A  m ágneses té r  F r i e d e l - o s z c i l l á c i ó t  m ó d o s í t ó  h a t á s á v a l  t ö b b e k  k ö z ö t t  Rens ink  
[ R ,  2] é s  G la s s e r  [ G .  3] f o g l a l k o z o t t  p o n U ö l t é s - s z e n n y e z é s  ( s z a b a d e l e k t r o n - g á z  m o 
d e l l b e n .  E r e d m é n y ü k  a l a p j á n  d e t e k t á l h a t ó  e f f e k t u s  a  r e n d e l k e z é s r e  á l l ó  m á g n e s e s  
t e r e k k e l  c s a k  f é l f é m e k b e n  v á r h a t ó .  A  F r i e d e l - f é l e  o s z c i l l á c i ó  a  d i e l e k t r o m o s  á l l a n d ó  
q  — 2 A > - n é l  f e l l é p ő  s z i n g u l a r i t á s á n a k  a  k ö v e t k e z m é n y e ,  t e h á t  e x a k t  m ó d o n  c s a k  t e l 
j e s e n  d e g e n e r á l t  e l e k t r o n g á z  ( ' / '  O K ° )  e s e t é b e n  i g a / .  A  hőm érsék let  F c r m i - f e l i i l e t e t  
e l k e n ő  h a t á s á n a k  f i g y e l e m b e v é t e l é r e  v o n a t k o z ó  K o h n  é s  V o s k o  b e c s l é s  s o k a t  i d é 
z e t t  d o l g o z a t á b a n  f o r d u l  e l ő s z ö r  e l ő ,  h a  ,-M- a  F c r m i - n i v ó  s z e l e s s é g e ,  a k k o r  az. o s z 
c i l l á c i ó s  a m p l i t ú d ó  e  1 " " - r e l  c s ö k k e n .  A z  e lek tron-degeneráció  f o k á n a k  a  f i g y e 
l e m b e v é t e l e  A lf r e d  é s  V an  O sten b nrg  | A .  5] n e v é h e z  f ű z ő d i k .  A  m o d e l l  i s m é t  a  p o n t -  
t ö l  l é s - s z e n n y e z é s  t e t s z ő l e g e s e n  d e g e n e r á l t .  n e i n  k ö l c s ö n h a t ó  s z a b a d  e l e k  I r o n - g á z b a n .  
A z  e r e d m é n y e k  s z e r i n t  a z  á r n y é k o l ó  l ö l l é s  F r i e d e l - o s z c i l l á c i ó  f o r m á j a  c s a k  k o r l á 
t o z o t t  h ő m é r s é k l e t  é s  t á v o l s á g .  /■........  t a r t o m á n y b a n  i g a z  e g y é b k é n t  az. á r n y é k o l á s
f o r m á j a  l é n y e g e s e n  b o n y o l u l t a b b .  A  h ő m é r s é k l e t  o k o z t a  e f f e k t u s o k  1 0 0 0  K  a l a t t  
n e m  l é n y e g e s e k ,  é s  a  t e l j e s e n  d e g e n e r á l t  e l c k l r o n g á z r a  v o n a t k o z ó  e r e d m é n y  e l s ő  k é t  
t a g j a  a  m á r  k o r á b b a n  f e l í r t  A I/ re d  Ih n  O sten h u rg  [ A .  4 ] - f e le  e r e d m é n n y e l  a z o n o s .

A  F c rm i- fe liile t  a n iz o tró p iá já n a k  a  s z á m í t á s b a  v é t e l e  t u d o m á s u n k  s z e r i n t  e g y e t 
l e n  r e á l i s  F c r m i - f c l ü l c t r c  s e m  t ö r t é n t  m e g .  A  f e l í i l e t m o d e l l c k r c  ( s í k l a p o k k a l ,  h e n g e r 
p a l á s t o k k a l  h a t á r o l t  m e t s z e t e k r e )  s z á m o l t  F r i e d e l - o s z c i l l á c i ó  [ R ,  8] e r ő s  a n i z o t r ó p i á t  
m u t a t ,  l é n y e g e s  e l t é r é s t  a z  r  h a t v á n y k i t e v ő i b e n .

A  m erev  sá v m o d e ll  [ W ,  2] a l a p j á n  a  s z e n n y e z é s  h a t á s á r a  m e g v á l t o z i k  a z  e g y  
a t o m i  c e l l á r a  c s ő  v e z e t é s i  c l e k t r o n s z á m ,  a m i  a  m á t r i x  F c r m i - s z i n t j é n e k  a z  e l t o l ó 
d á s á t  v o n j a  m a g a  u t á n .  A z  e g y s z e r ű  á r n y é k o l á s i  m o d e l l  a  F c r m i - n i v ó  e l t o l ó d á s á t  
n e m  v e s z i  f i g y e l e m b e .  F e l t é t e l e z é s ü n k  s z e r i n t  a  F c r m i - f e l i i l e t  e l t o l ó d á s a  a  h í g  ö t v ö 
z e t b e n  a  t i s z t a  f é m h e z  v i s z o n y í t v a  a  t ö l t é s s ü r ü s c g - o s z c i l l á c i ó b a n  n e m  o k o z  a  t ö b b i  

e l h a n y a g o l á s h o z  k é p e s t  n a g y o b b  h i b á t .

Összefoglalva az elm ondottakat: a szennyezés körüli töltéssürüsée-perturbáció leírására a 
Friedel-oszcilláció első közelítésének tekinthető; mindenesetre jobb az aszimptotikust jobban meg
közelítő elsőrendű kvadrupól effektus tartományában, mint a másodrendűben. Nem szabad azon
ban elfelejtenünk, hogy az. egyszerű kép nagyon sok elhanyagolásra épül, és az említett jelenségek 
kvantitatív figyelembevétele — természetesen az erre vonatkozo elméleti eredmények megszületése 
után — egy jobb kiértékelésben elengedhetetlen.

B. Á tm e n e t i fém  szennyezés n em -átm eneti /ém m átri.xban

H a  a  f é m e s  m á t r i x b a  á t m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s t  v i s z ü n k  b e ,  a  s z e n n y e z é s e n  l o k a 
l i z á l t ,  v i r t u á l i s a n  k ö t ö t t  n í v ó k  j ö n n e k  l é t r e  [ K 4 ] ;  a  v i r t u á l i s á n  k ö t ö t t  n í v ó  a  r e z o 
n a n c i a - j e l e n s é g  o l y a n  e s e t e ,  a m i k o r  k é t  h a s o n l ó  f r e k v e n c i á j ú ,  i l l e tv e  s a j á t  e n c i g i á j ú  
r e n d s z e r  h a t  e g y m á s r a ;  e b b e n  a  k o n k r é t  e s e t b e n  a  s z e n n y e z é s  d  á l l a p o t a i r ó l  é s  a
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f é m e s  m á t r i x  v e z e t é s i  s á v j á r ó i  v a n  s z ó .  A  k é t  r e n d s z e r  e g y m á s r a h a t á s a  k ö v e t k e z t é b e n  
a z  e r e d e t i l e g  k e s k e n y  ( a t o m i )  d  n í v ó k  k i s z é l e s e d n e k ,  a z  e l e k t r o n o k  e b b e n  a z  á l l a p o t 
b a n  t ö l t ö t t  á t l a g o s  é l e t t a r t a m a  v é g e s  l e s z ,  k i a l a k u l  a  v i r t u á l i s a n  k ö t ö t t  n í v ó  m e g n ö 
v e k e d e t t  á l l a p o t s ű r ű s é g g e l  é s  a  r e á l i s  t é r b e n  a  s z e n n y e z é s e n  l o k a l i z á l v a .

A  n í v ó  m a t e m a t i k a i  l e í r á s a  F r ie d e l  é s  m u n k a t á r s a i ,  ( l á s d  p l .  [ D ,  5]),  i l l e t v e  
A n d e rso n  é s  W o l f f  [ A ,  6], [ W ,  I]  n e v é h e z  f ű z ő d i k ,  a z  u t ó b b i a k  l e í r á s a  a l k o t j a  a  
S u h l - f é l e  s p i n f l u k t u á c i ó s  m o d é l l  [S ,  6] a l a p j á t  is ,  a z  e l s ő  p e d i g  a z  e l ő z ő  p o n t b a n  t á r 
g y a l t  s z ó r á s i  k é p  t o v á b b v i t e l e  a  n e m  á t m e n e t i  f é m m á t r i x — á t m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s  
e s e t é r e  i s .  A  k é t  m o d e l l  e k v i v a l e n c i á j á t  s z á m o s  e s e t b e n  b e b i z o n y í t o t t á k .  A  v i r t u á l i s  
n í v ó  a l a p j á n  a  F r i e d e l — A n d e r s o n - m o d e l l b e n  e l v i l e g  m e g h a t á r o z h a t ó  a  m á g n e s e s  
m o m e n t u m  m e g j e l e n é s é n e k  a  f e l t é t e l e ,  a m i

V  N  (d )  >  1

a l a k b a n  a d h a t ó  m e g  ( a h o l  U  a z  e l l e n t é t e s  s p i n ű  e l e k t r o n o k  k ö z t i  C o u l o m b - t a s z í t á s  
a  s z e n n y e z é s e n .  N ( d )  a  v i r t u á l i s  n í v ó  á l l a p o t s ű r ű s é g e  a  F e r m i - n í v ó n á l ) .  A  F r i e d e l —  
A n d e r s o n - m o d e l l  H a r t r e e — F o c k - k ö z e l í t é s b e n  é l e s  á t m e n e t e t  a d  a  m á g n e s e s  é s  n e m  
m á g n e s e s  á l l a p o t  k ö z ö t t ,  a m i  k í s é r l e t i l e g  n e m  f i g y e l h e t ő  m e g  ( p . :  [ C ,  I ] ,  [ N ,  2]).

A  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m m a l  r e n d e l k e z ő  s z e n n y e z é s  f i z i k a i  m e n n y i s é g e k r e  v a l ó  
h a t á s á n a k  l e í r á s a  a z  s — d  k i c s e r é l ő d é s i  m o d e l l  a l a p j á n  t ö r t é n t  [ K ,  5], a m e l y n e k  a z  
a  f e l t é t e l e z é s  a z  a l a p j a ,  h o g y  a  s z e n n y e z é s b e n  f e l l é p ő  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m  é s  a n n a k  
v e z e t é s i  e l e k t r o n o k k a l  v a l ó  k i c s e r é l ő d é s i  k ö l c s ö n h a t á s a  k ü l ö n  k e z e l e n d ő  p r o b l é 
m á k .  ( K o n d o  f e l t é t e l e z i  a  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m  l é t e z é s é t . )  A z  S  s p i n ű  l o k a l i z á l t  
m o m e n t u m o t  a  <r s p i n ű  v e z e t é s i  e l e k t r o n n a l  a  J S .  a  a n t i f e r r o m á g n e s e s  k i c s e r é l ő d é s i  
k ö l c s ö n h a t á s  k a p c s o l j a  ö s s z e  ( a m i  a z  e l l e n á l l á s  j ó l  i s m e r t  K o n d o - a n o m á l i á j á h o z  
v e z e t ) .

K ü l ö n b ö z ő  s z e r z ő k  —  A nderson . S c h r ie f fe r  é s  M a t t is ,  Y o s liid a  [A ,  7] , [S ,  4] 
[ Y .  I] —  m e g m u t a t t á k ,  h o g y  a  K o n d o - e f T e k t u s  a l a c s o n y  h ő m é r s é k l e t e n  a r r a  v e z e t ,  
h o g y  a  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m o t  t e l j e s e n  k o m p e n z á l j á k  a  s z e n n y e z é s  k ö r n y e z e t é b e n  
p o l a r i z á l t  v e z e t é s i  c l e k t r o n m o m c n t u m o k .  A  v e z e t é s i  e l e k t r o n f e l h ő  l é t r e j ö t t e  k o l l e k 
t ív  h a t á s ,  a  k r i s t á l y  m i n d e n  e g y e s  e l e k t r o n j a  r é s z t v e s z  a z  á r n y é k o l á s b a n :  h u l l á m 
f ü g g v é n y e  ú g y  t o r z u l  a  s z e n n y e z é s  k ö r n y e z e t é b e n ,  h o g y  j á r u l é k o t  a d  a  k o m p e n z á l ó  
e l e k t r o n f e l h ő h ö z ,  é s  a  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m - f  k o m p e n z á l ó  f e l h ő  a d  z é r ó  e r e d ő  m á g 
n e s e s  m o m e n t u m o t .  A  n e m  m á g n e s e s  —  m á g n e s e s  á l l a p o t  k ö z t i  á t m e n e t  h ő m é r s é k l e t e  
a  K o n d o - h ő m é r s é k l e t ,  T k — T r  e x p  { — [ / J N ( d ) }  T F F e r m i - h ő m é r s é k l e t ,  J e f f - c s a t o -  
lá s i  á l l a n d ó .  A z  e f f e k t u s  íg y  e g y á l t a l á n  n e m  a i a c s o n y h ő m é r s é k l e t i  j e l e n s é g ,  h a n e m  
s z é l e s  h ő m é r s é k l e t t a r t o m á n y b a n  b á r h o l  e l ő f o r d u l h a t ,  é s  a z  e l k é p z e l é s  s z e r i n t  l á n c  
a  m á g n e s e s  é s  n e m  m á g n e s e s  á l l a p o t  k ö z ö t t  [S ,  3], [ D ,  3] . A  k í s é r l e t i l e g  m e g h a t á r o 
z o t t  J cU k i c s e r é l ő d é s i  á l l a n d ó k  s o k k a l  n a g y o b b a k  a z  e l m é l e t i l e g  v á r h a t ó k n á l ;  a  
m o d e l l  ( s  — d  k i c s e r é l ő d é s )  z é r ó  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó t  a d  [ F ,  3], a  k í s é r l e t e k k e l  
e l l e n t é t b e n  [L ,  3] , [T ,  7] , t o v á b b á  m a  m á r  t r i v i á l i s  a z ,  h o g y  a  s p i n k o m p e n z á c i ó  p r o b 
l é m á j a  n e m  k e z e l h e t ő  k ü l ö n  a  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m  k e l e t k e z é s é t ő l .

A z  A n d e r s o n - m o d e l l  H a r t r e e — F o c k - t í p u s ú  m e g o l d á s á b a n  f e l l é p ő  é l e s  h a t á r 
v o n a l  a  d i n a m i k u s  e f f e k t u s o k  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  n a g y m é r t é k b e n  e l t á v o l í t h a t ó  [S, 6], 
[ R ,  8] , [ R ,  9] .  E b b e n  a  k ö z e l í t é s b e n  a  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m o t  e g é s z e n  á l t a l á n o s a n  
ú g y  t e k i n t i k ,  m i n t  e g y  l o k a l i z á l t  s p i n f l u k t u á c i ó t  ( L S F ) ,  a m e l y n e k  é l e t t a r t a m a  
[1 — C W ( í / ) ] - 1 -e l  a r á n y o s  ( a h o l  U  a z  e l l e n t é t e s  s p i n ű  e l e k t r o n o k  k ö z t i  C o u l o m b -  
t a s z í t á s  a  s z e n n y e z é s e n ,  N ( d )  a  v i r t u á l i s  n í v ó  á l l a p o t s ű r ű s é g e  a  F e r m i - n í v ó n á l ) .
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A  n e m  m á g n e s e s  —  m á g n e s e s  á t m e n e t  f o k o z a t o s ,  a m i n t  a  f l u k t u á c i ó k  é l e t t a r t a m a  
n ő ;  m á g n e s e s  h a t á r e s e t b e n  —  a m i  v é g t e l e n  é l e t t a r t a m n a k  fe le l  m e g  —  a  s p í n f i u k -  
t u á c i ó  k l a s s z i k u s  m o m e n t u m k é n t  v i s e l k e d i k .  E b b e n  a  k é p b e n  t e h á t  n i n c s  s z ó  s z t a 
t i k u s  s p i n k o m p e n z á c i ó r ó l ,  h a n e m  a  t ö b b s z ö r ö s e n  s z ó r ó d ó  v e z e t é s i  e l e k t r o n o k  é s  
s z e n n y e z ő  p o t e n c i á l  k i a l a k í t o t t a  d i n a m i k u s  k é p r ő l .

A  m o d e l l  a  f i z i k a i  m e n n y i s é g e k  h a s o n l ó  a n o m á l i á i t  m u t a t j a ,  m i n t  a  s p i n k o m 
p e n z á l t  á l l a p o t ,  d e  l a s s ú  á t m e n e t e t  é s  n e m  m i n ő s é g i  k ü l ö n b s é g e t  a d  a  m á g n e s e s  és  
n e m  m á g n e s e s  ü z e m m ó d  k ö z ö t t ,  a m i t  a  s z e n n y e z é s e n  m é r t  m a g s p i n  r á c s  r e l a x á c i ó s  
i d ő m é r é s e k  is b i z o n y í t a n a k  [ N .  2],

A  t o v á b b i a k b a n  a  m á g n e s e s ,  i l l e t v e  n e m  m á g n e s e s  o s z t á l y o z á s  k í s é r l e t i  s z e m 
p o n t b ó l  a z t  j e l e n t i ,  h j i g y  a  k é r d é s e s  ö t v ö z e t  a z  a d o t t  h ő m é r s é k l e t t a r t o m á n y b a n  
r e n d e l k e z i k - e  C u r i e — W c i s s - t í p u s ú ,  ( 7  ! Th)  1 f ü g g é s i  m u t a t ó  s z u s z c e p t i b i l i t á s s a l ;  
g o n d o l k o d á s u n k  s z e m p o n t j á b ó l  p e d i g  a z t  a  m o d e l l t  j e l e n t i  (a  l . S F - e l m é l e t  s z e r i n t  
a k k o r  a  „ m á g n e s e s  r e z s i m b e n  l e v ő ” , ill. . . n e m  m á g n e s e s  r e z s i m b e n  l e v ő "  t e r m i n o l ó 
g i a  a  m e g f e l e l ő ) ,  a m e l y i k  a  l e g j o b b a n  í r j a  le a  k é r d é s e s  ö t v ö z e t e t  a z  a d o t t  h ő m é r s é k 
l e t e n .

A  k é r d é s  t i s z t á z á s á h o z  a  k í s é r l e t i  f i z i k u s  m é r é s i  a d a t o k a t  é s  m e g l e v ő  e l m é l e t i  
m o d e l l e l  t ö r t é n ő  ö s s z e h a s o n l í t á s t  t u d  n y ú j t a n i ,  n e m  t ö r e k e d v e  t e r m é s z e t e s e n  a r r a ,  
h o g y  e r e d m é n y e i  m i n d e n á r o n  e g y e z z e n e k  a z  é p p e n  r e n d e l k e z é s r e  á l l ó  e l m é l e t i  f o r 
m u l á v a l .

A  t o v á b b i a k b a n  k ü l ö n  t á r g y a l j u k  a  n e m  m á g n e s e s ,  ill. m á g n e s e s  s z e n n y e z é s  
k e l t e t t e  t ö l t é s s í í r ü s é g - o s z c i l l á c i ó t .  m e g a d v a ,  h o g y  m e l y i k  e l m é l e t b ő l  s z á r m a z o t t .

a )  T ö lté ssü rü scg - o s ic illá e ió  nem  m ágneses, v ir tu á lis an  k ö tö tt  á llap o tb an

A  n e m  m á g n e s e s  v i s e l k e d é s h e z  v e z e t ő  v i r t u á l i s a n  k ö t ö t t  n í v ó  m o d e l l j e  [ F .  4], 
[ D ,  5] s p i n b e n  d e g e n c r á l l ,  a  s p i n - f e l  é s  s p i n - l e  n í v ó k  h e l y z e t e  a z o n o s ,  a  f á z i s e l t o l ó 
d á s o k ,  é s  a z  á l t a l u k  m e g h a t á r o z o t t  m e n n y i s é g e k  s p i n i r á n y t ó l  f ü g g e t l e n e k ,  é p p e n  
ú g y ,  m i n t  e g y s z e r ű  p o t c n c i á l s z ó r á s  c s e l é n .  V á r h a t ó  a z .  h o g y  a z  /  2 k v a n t u m s z á m m a l  
j e l l e m z e t t  n í v ó n  a  v e z e t é s i  e l e k t r o n o k  r e z o n a n c i a s z ó r á s a  l é p  fe l ,  a z  /  2. < / - s z ó rá s  
l e s z  a  d o m i n á l ó ,  e n n e k  m e g f e l e l ő e n  a  I r i e d c l - l é l e  ö s s z e g s z a b á l y b ó l

a d ó d i k ,  a h o l  N  a  r é s z b e n  b e t ö l t ö t t  v i r t u á l i s  d  n í v ó n  l e v ő  e l e k t r o n o k  s z á m a ,  a m e l y  
e g y e n l ő  a  s z e n n y e z é s t  á r n y é k o l ó  v e z e t é s i  e l e k t r o n o k  s z á m á v a l .  A  t ö l t é s s í í r í í s é g - o s z -  
c i l l á c i ó  ( I I I . 3)  k i f e j e z é s b ő l  a z  /-- 2 - c s  t a g o t  t a r t v a  m e g :

a  f á z i s e l t o l ó d á s  k o n k r é t  é r t é k e  a  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y  k ö v e t k e z m é n y e .
A z  A n d e r s o n - m o d c l l b ő l  k i i n d u l v a ,  D á n ie l  c s  I r ie d e l  [ D .  5] é s  K le in  é s  H eeg e r  

[ K ,  3] e r e d m é n y e i t  f e l h a s z n á l v a  B re t te l l  é s  l lc e g e r  [H , 13] k i s z á m o l t a  a  z 1 / / ( r ) - e l  é s  a  
( I I I . 6) k i f e j e z é s h e z  j u t o t t ,  n e m  m á g n e s e s  e s e t b e n  e z z e l  is b i z o n y í t v a  a z  A n d e r s o n -  é s  
F r i e d e l - k é p  e k v i v a l e n c i á j á t .

A  s z ó r á s  d o m i n á n s  j e l l e g e t  a  v i r t u á l i s  n i v ó - F e r m i - n i v ó  r e l a t í v  h e l y z e t e  h a t á r o z z a  
m e g ,  t á v o l i  n í v ó p á r r a  a z  á r n y é k o l ó  t ö l t é s  a  v e z e t é s i  s á v  .?;/>, . . .  s z i m m e t r i á j ú  r é s z e i -

( I I I . 6)
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b ő i  é p ü l  f e l ,  é s  a  t e l j e s  f o r m u l á v a l  k e l l  d o l g o z n u n k .  T e r m é s z e t e s e n  s z ü k s é g  s z e r i n t  
f i g y e l e m b e  k e l l  v e n n i  a z  e l t o l ó d o t t  m á t r i x a t o m o k o n  v a l ó  s z ó r á s t  is  ( p l . :  5 < / á t m .  
s z e n n y e z é s ) .

b )  T ö lté ss iír iiség -oszc illác ió  lo k a liz á lt  m ágneses m om entum  esetén

F i z i k a i  o l d a l r ó l  p l a u z i b i l i s n e k  t ű n i k ,  h o g y  T > T k h ő m é r s é k l e t e n  a  l o k a l i z á l t  
m o m e n t u m  s p i n f ü g g ő  p o t e n c i á l t  k é p v i s e l  é s  íg y  a  s z ó r á s  ö s s z e s  j e l l e m z ő j e  s p i n f ü g g ő  
l e s z ,  a  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y  ( l á s d  p l . :  [B ,  7])

Z = l Z ( 2 l + \ ) n f(EF). (Ili. 7)
n  I .»

a z  e l e k t r o n s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  a  s p i n - l e :  1 é s  s p i n - f e l :  t e l e k t r o n o k r a ,  c § a k  a z  1= 2  
r e z o n á n s  t a g o t  t a r t v a  m e g  [B ,  7] , [B ,  6]

5
A n ° ( r )  =  -  -2 s in  c o s (2 k h r  +  t j l )  ( I I I .  8)

a m i  t e r m é s z e t e s e n  s z i n t é n  a s z i m p t o t i k u s  e r e d m é n y ,  é s  a z  1= 2  r e z o n a n c i a s z ó r á s b ó l  
s z á r m a z i k .

A z  o s z c i l l á c i ó n a k  k é t  k ö v e t k e z m é n y e  v a n ,  a

/ f i r ( r )  =  4 / i ' ( r )  +  d f i > ( r )  ( I I I . 9 )
t ö l t é s s ü r ö s é g - ,  é s  a

A s ( r )  =  A  w t ( r ) - 4 « » ( r )  ( I I I .  10)

s p i n s ü r ű s é g - o s z c i l l á c i ó .

A z  u t ó b b i  a  m á t r i x m a g o k  h e l y é n  h i p e r f i n o m  t e r e t  k e l t v e  o k o z z a  a  M M R  je l  
s o k a k  á l t a l  v i z s g á l t  [ O ,  3], [ O .  4] ,  (B .  4 ) .  [ C ,  2] , [S ,  12], [S ,  13], [V ,  I],  [V ,  2], [V ,  3] 
[ Y ,  2] H / T  f ü g g ő  k i s z é l e s e d é s é t .

A z  s  — ( I  m o d e l l b ő l  e l s ő r e n d ű  k ö z e l í t é s b e n  s z á m o l t  A n \ r )  é s  A n l ( r )  a z o n o s
n a g y s á g ú  d e  e l l e n k e z ő  e l ő j e l ű  [ F ,  3], í g y  A n ( r )  =  0  a  k í s é r l e t e k k e l  e l l e n t é t b e n  [ M ,  1],
[ L ,  3] , | T ,  7],

Összefoglalva a III. B. pont eredményeit: a i  aszimptotikus tartományban formailag hasonló 
töltéssürűség-formulák állnak rendelkezésünkre, mint nem átmeneti fémszennyezés esetén, eltérő 
fáziseltolódásokkal és tagszámmal. A következő fejezetben felsoroljuk azokat a számunkra szük
séges összefüggéseket, amelyek a mérhető fizikai mennyiségeket írják le, majd ismertetjük a fázis- 
eltolódások meghatározásának a módszerét.

C .  M é rh e tő  m ennyiségek

F e l s o r o l j u k  a z o k a t  a  v á z o l t  e l m é l e t e k  a l a p j á n  k i s z á m o l t  f o r m u l á k a t ,  a m e l y e k r e  
v a l a m i l y e n  o k n á l  f o g v a  s z ü k s é g ü n k  l e s z ;  e l s ő s o r b a n  é s  f ő k é n t  t e r m é s z e t e s e n  a  t ö l -  
t é s s ö r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  k e l t e t t e  e l e k t r o m o s  t é r g r a d i e n s s e l  f o g l a l k o z u n k ,  m á s o d s o r 
b a n  a z o k a t  a  m e n n y i s é g e k e t  e m l í t j ü k  m e g ,  m e l y e k b e n  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  m e g h a t á r o 
z á s a  m á s  m é r é s e k k e l  v a l ó  k ö z v e t e t t  ö s s z e h a s o n l í t á s h o z  v a g y  e g y e s  j e l e n s é g e k  m e g 
é r t é s é h e z  u t a l á s s z e r ű é n  s z ü k s é g e s e k .
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a )  A z  M M R  sp e k tru m b ó l m e g h atá ro zh a tó  m enny iségek

1. E l e k t r o m o s  t é r g r a d i e n s

A  t é r g r a d i e n s  a z  M M R  s p e k t r u m o n  c s a k  a  m o d e r n  m ó d s z e r e k  ( l á s d  V I I I .  f e j . )  
a l k a l m a z á s a  e s e t é n  m é r h e t ő  k ö z v e t l e n ü l :  a  f ő  r e z o n a n c i a v o n a l  M M R  v i z s g á l a t a  
e s e t é n  a  s p e k t r u m b ó l  k e l l  m e g h a t á r o z n i ,  e n n e k  e g y i k  l e g e l t e r j e d t e b b  f o r m á j a ,  a m i 
k o r  a  m e g h a t á r o z á s  d e r i v á l t  j e l  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  m é r t  a m p l i t ú d ó j á b ó l  t ö r t é n i k ;  e z t  
a l k a l m a z t u k  m i  is ,  é s  a  V I I .  f e j e z e t b e n  a  k i é r t é k e l é s i  m ó d s z e r e k n é l  i s m e r t e t j ü k .

A  m á s i k  l e h e t ő s é g :  a  m e g h a t á r o z á s  a z  a b s z o r p c i ó s  j e l  m á s o d i k  m o m e n t u m á b ó l  
[V ,  4 ]  t ö r t é n i k ,  f e l t é v e ,  h o g y  a  d i p ó l - d i p ó l  é s  a  k v a d r u p ó l  j á r u l é k o k  ö s s z e a d ó d n a k  
[ A ,  1], E z  u t ó b b i  m ó d s z e r  h i b á j a ,  h o g y  a  m á s o d i k  m o m e n t u m  h í g  ö t v ö z e t e k  e s e t é n  
n e m  j ó l  d e f i n i á l t  ( L o r e n t z - j e l l e g ü  j e l ) ,  e z é r t  c s a k  a  m á s o d i k  m o m e n t u m  l i n e á r i s  k o n 
c e n t r á c i ó f ü g g é s é t  m é r t ü k  a  h o m o g é n  s z i l á r d  o l d a l  f ü g g e t l e n  b i z o n y í t é k a k é n t ,  d e  a  
m o m e n t u m b ó l  t é r g r a d i e n s t  n e m  h a t á r o z t u n k  m e g .

E z e k  u t á n  v i s s z a t é r v e  a z  e l e k t r o m o s  t é r  g r a d i e n s é r e  ( r ö v i d e n :  t é r g r a d i e n s )  e g é 
s z e n  h í g  ö t v ö z e t e k b e n  a z  a s z i m p t o t i k u s  t a r t o m á n y b a n  f e l t e s s z ü k ,  h o g y  a  l é n y e g e s  
t é r g r a d i e n s - j á r u l é k  e g y e t l e n  s z e n n y e z é s t ő l  s z á r m a z i k  ( v é g t e l e n  h í g í t á s ) ,  a m i  p o n t 
s z e r ű n e k  t e k i n t h e t ő ,  í g y  a z  á l t a l a  k e l t e t t  t é r g r a d i e n s  h e n g e r s z i m m e t r i k u s ,  j e l l e m 
z ő j e  eq =  — d 2V/f)zz é s  s z á r m a z t a t á s a  a  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  k e l t e t t e  p o t e n c i á l b ó l  
t ö r t é n i k .

K o h n — V o sk o  [ K ,  4]  é s  B la iti/ in — F r ie d e !  [ B ,  8] e r e d m é n y e  s z e r i n t ,  f i g y e l e m b e  v é v e  
a  v e z e t é s i  e l e k t r o n o k  B l o c h - j e l l e g é t ,  a  t é r g r a d i e n s t

‘l ( r )  =  y  3 A n ( r )  ( I I I .  1 1)

a l a k ú  ö s s z e f ü g g é s  c s a t o l j a  a  t ö l t é s s ü r ű s é g - o s z c i l l á c i ó h o z .  A  K o h n — V o s k o  ( 2 , 3 0 )  
f o r m u l á j á v a l  d e f i n i á l t  a - m e n n y i s ó g  a z  e l e k t r o n - h u l l á m f ü g g v é n y  p e r i o d i k u s  r é s z é 
n e k  a  n é g y z e t é t  é s  a  S te in lie im e r  [S .  I I J - fe lc  ( I  — ) ' . . )  a n t i s h i e l d i n g  f a k t o r t  t a r t a l 
m a z z a .  T u l a j d o n k é p p e n  a  s z a b a d - e l e k t r o n - g á z b a  m e r ü l ő  c s u p a s z  a t o m m a g  é s  a  
B l o c h - e l e k t r o n o k k a l  k ö r ü l v e t t  f é m i o n o n  b e l ü l i  a t o m m a g  á l t a l  é r z e t t  t é r g r a d i e n s  
h á n y a d o s a .  K o h n  é s  V o s k o  s z á m í t á s a  s z e r i n t  r é z r e  v o n a t k o z ó  é r t é k e  a  =  2 5 . 6  é s  
a z  e r e d m é n y  k e t t e s  f a k t o r o n  b e l ü l  j ó  ( m é r t  é r t é k e  n e m  i s m e r e t e s ) .  A  ( I I I .  I I )  f o r 
m u l a  f ü g g e t l e n  a  s z ó r ó  c e n t r u m t ó l ,  t e h á t  m i n d e n  t í p u s ú  s z e n n y e z é s ü n k  e s e t é n  h a s z 

n á l h a t ó .
A  S a g a lv n  é s  m t s a i  [S .  I] á l t a l  s z á m o l t ,  a  r á c s d e f o r m á c i ó b ó l  s z á r m a z ó  t é r g r a 

d i e n s  ( e l t e r j e d t  n e v é n  . . m é r e t e f T e k t u s ' -)

d a  r ~* ( , l I - , 2 >'  2 1 n y F a  a

a h o l  y E =  3 ( |  - o ) / ( l  + o ) :  o :  P o i s s o n - s z á m ,  a :  r á c s á l l a n d ó ,  c :  s z e n n y e z é s k o n c e n t -  
r á c i ó  A '  a  f é m  á r n y é k o l á s  n é l k ü l i  p o n t i o n - m o d e l l j e  a l a p j á n  s z á m o l t  ( a z  e l s ő  s z o m 
s z é d o k r a  ö s s z e g e z v e  a d ó d i k  a  s z á m f a k t o r )  é s  a  t é n y l e g e s  t é r g r a d i e n s  h á n y a d o s á t  l e í r ó  
e m p i r i k u s  p a r a m é t e r .  F e l t e v é s ü k  s z e r i n t  a  k é t  t é r g r a d i e n s  q é s  qx ( I I I .  I I )  e s  ( H l . 12) 
ö s s z e a d ó d i k .  A  p r o b l é m á v a l  i t t  t o v á b b  n e m  f o g l a l k o z u n k ,  t i s z t á z á s á n a k  s z e n t e l j ü k  a  

t e l j e s  V .  f e j e z e t e t .
B e a I  M o n o d é s K o h n  [B ,  2] e l m é l e t e  s z e r i n t  a  t e r g r a d i e n s  k é t  j á r u l é k b ó l ,  a  s z e n n y e 

z é s  k e l t e t t e .  ( 111. 11) f o r m u l á v a l  l e í r t  é s  a z  e l t o l t  m á t r i x a t o m o k o n  s z ó r ó d ó  e l e k t r o n o k
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m i a t t  f e l l é p ő  t ö l t é s s ű r í í s é g - o s z c i l l á c i ó b ó l  s z á r m a z ó  ( q,„)  t é r g r a d i e n s b ő l  á l l .  A </„, t o 
v á b b i  k é t  t a g r a  b o n t h a t ó :  m i n t h o g y  a  f o r m u l á k  a s z i m p t o t i k u s a k ,  t e h á t  a  s z e n n y e z é s 
t ő l  t á v o l  l e v ő  r e z o n á n s  m a g  h e l y é n  a  h o z z á  k ö z e l i  e l t o l t  m á t r i x m a g o k  á l t a l  k e l t e t t  
t é r g r a d i e n s r e ,  a m e l y  a  S a g a l y n é h o z  h a s o n l ó  (111. 12) f o r m u l á v a l  í r h a t ó  le  ( r é s z l e t e s e n  
n e m  s z á m o l j á k  k i  a  s z e r z ő k ) ,  d e  l á t h a t ó ,  h o g y  a  f o r m u l á b a n  a  j e l e n n e  m e g  X h e l y e t t  ( ! ) ,  
é s  a  s z e n n y e z é s h e z  k ö z e l i  e l t o l t  m á t r i x a t o m o k  á l t a l  k e l t e t t  t é r g r a d i e n s r e .  H z  u t ó b b i

qm =  4 £ £ a a ritf r„ r3 c o s  (2 k H +  <p) • s(r,, 2 k r)  ( 111. 13)

a l a k ú  é s  a  h a s z n á l t  j e l ö l é s e k

3 da  . r  . ... ,«0 ~  v  «’« ;  l y a t o m t e r f o g a t  a  t i s z t a  f e m b e n .
4 Ve a

gn =  - j|- í j 2  (2/ f  I) [ - sin ö,cos(<5,- //r)]J 4- j ^ 7 (2/+ l)[—sin ő, sin (<5,-/7t)]j |

V  (21 +  1) s in  S , s in  (f>x — In )
<r> a r c  l g  i., —  —- - ................ - —

2 j  ( 2 / +  l ) s i n  S i  c o s  (S ,  — In )
1

1: — f j r  é s  S ( í ,  2k , )  p e d i g  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  r á c s r a  t a b e l l á z v a  v a n  a z  i d é z e t t  m u n 
k á b a n .  A  j á r u l é k  a n i z o t r ó p  5  m i a t t ,  é s  a  da/a  r á c s á l l a n d ó - v á l t o z á s o n  k e r e s z t ü l  
f ü g g  c s a k  a  s z e n n y e z é s t ő l ,  e g y é b k é n t  t e l j e s e n  a  m á t r i x  t u l a j d o n s á g a i  h a t á r o z z á k  
m e g ,  a  <>; f á z i s e l t o l ó d á s o k  a  r é z i o n o n  s z ó r t  p a r c i á l i s  h u l l á m o k  f á z i s e l t o l ó d á s a i .

C ti— G c - r a  (d a la  — 0 . 0 9 2 )  v é g z e t t  s z á m í t á s o k  s z e r i n t  n a g y  j á r u l é k o t  c s a k  a z  
( 111)  i r á n y o k b a  c s ő  r e z o n á n s  m a g o k r a  a d .  k i s  r á c s d e f o r m á c i ó  e s e t é n  e g y é b k é n t  a z  
íg y  s z á m o l t  j á r u l é k  a z  e l s ő  ö t  s z o m s z é d r a  k i s e b b ,  m i n t  a  B l a t t - k o r r e k c i ó b ó l  s z á m o l 
h a t ó  j á r u l é k  1 % -a .  í g y  i z o t r ó p  k r i s z t a l l i t - o r i e n t á c i ó j ú  m i n t á i n k  e r e d m é n y e i n e k  k i 
é r t é k e l é s e k o r  e l s ő  r e n d b e n  n e m  v e s s z ü k  f i g y e l e m b e .  ( A z  a n i z o t r ó p i a  k i m u t a l h a t ó s á -  
g á r a  v i s s z a t é r ü n k  a  V I I I .  f e j . - b e n . )

2. K n i g h t - e l t o l ó d á s

A z  M M R  s p e k t r u m b ó l  m e g h a t á r o z h a t ó  a  m a g o k  h e l y é n  l e v ő  h i p e r f i n o m  t é r ,  
v a g y  e l t e r j e d t  n e v é n  a  K n i g h t - e l t o l ó d á s ,  a m i  h í g  ö t v ö z e t e k b e n  s z i n t é n  i n h o m o g é n  
( m i n t  a z  e l e k t r o m o s  t é r g r a d i e n s )  é s  a  v o n a l  k i s z é l e s e d é s é t  e r e d m é n y e z i ;  f o l y é k o n y  ö t 
v ö z e t e k b e n  k i á t l a g o l ó d i k  é s  a  r e z o n a n c i a g ö r b e  e l t o l ó d á s á t  i d é z i  e l ő  [Z ,  2] , [ M , 4 ] ,  
[T ,  2] ,  [ O ,  1], [Cr, ÍJ. N e m  k í v á n u n k  a z  o l v a d é k o k  f i z i k á j á v a l  is  f o g l a l k o z n i ,  a  f e l s o r o l t  
i r o d a l o m  b e t e k i n t é s t  a d  a  k é r d é s k ö r b e ;  v i s z o n t  a z  i s m e r t e t e t t  s z ó r á s k é p e n  a l a p u l ó  
ö s s z e f ü g g é s e k  a l a p j á n  a  h a s z n á l t  f á z i s e l t o l ó d á s o k  h e l y e s s é g é n e k  b i z o n y í t á s á t  s z o l 
g á l ó  m é r h e t ő  f i z i k a i  m e n n y i s é g e k  k i s  s z á m a  e g g y e l  b ő v í t h e t ő  a z  o l v a d é k o k  K n i g l i t -  
e l t o l ó d á s á v a l .

A  h i p e r f i n o m  t é r  e r e d e t é r e  n é z v e  k é t f é l e  l e h e t :  s z á r m a z h a t  a  m á r  i s m e r t e t e t t  
tö llés.iiiruség-oszc  i 11 á c  i ó  b ó  I, e l m é l e t e  s z i l á r d  t e s t e k b e n  B la in l in  és D a n ie l  [R ,  9] , [B ,  10], 
[ D ,  2] m u n k á j a ,  r é z a l a p ú  n e m  m á g n e s e s  s z e n n y e z é s t  t a r t a l m a z ó  h í g  ö t v ö z e t e k  s z i 
l á r d  f á z i s á b a n  a  k v a d r u p ó l  e f f e k t u s  m e l l e t t  e l h a n y a g o l h a t ó  ( a z  A g  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t  
j á t s z i k  s z e r e p e t  [ R ,  7]) .  e z é r t  v a g y u n k  k é n y t e l e n e k  a z  o p .  f e l e t t i  h í g  ö t v ö z e t e k  e r e d m é -

2 f iz ika i Folyóirat  XX/1
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n y e i t  i d é z n i ,  a  m e g f e l e l ő  e l m é l e t e t  é s  C u  a l a p ú  ö t v ö z e t e k  m é r é s i  e r e d m é n y e i t  O d l e  é s  
F l y n n  m á r  i d é z e t t  m u n k á j a  [ O ,  I] t a r t a l m a z z a :

~ ~ £  • =  2  { ^ i  s i n 21], +  B ,  s i n  2»/,}, ( I I I .  1 4 .a )

a z  ( A , ,  B :)  a m p l i t ú d ó n  c s a k  a  m á t r i x  t u l a j d o n s á g a i t ó l !  f ü g g e n e k ,  é r t é k ü k  [ O ,  l ] - b e n  
t á b l á z a t b a n  m e g t a l á l h a t ó .

L o k a l i z á l t  m o m e n t u m  e s e t e n  l é p  fel  a  h i  p e r l i  n ő m  l é r  .v/>//m7n7.v<:£ - o s z c i l l á c i ó b ó l  
s z á r m a z ó  v á l t o z a t a ,  a m e l y i k  s z i l á r d  f á z i s b a n  [B ,  6], [B , 7]

A H ( r )  =  / fB < ! , / , ( 0 A s ( r ) .  ( I f f .  1 4 .b )

a h o l  ( iA (o ) ) :  F e r m i - e n e r g i á j ú  e l e k t r o n  h u l l á m f ü g g v é n y e  a  r e z o n á n s  m a g n á l  a  t i s z t a

f é m b e n ,  B o h r - m a g n e t o n ,  <5",)  — t e r m i k u s  á t l a g ,  S :  s p i n  k v a n t u m -
3A'n /

s z á m ,  / / „ :  k ü l s ő  t é r ,  k B : B o l t z m a n n - á l l a n d ó ,  T :  h ő m é r s é k l e t  é s  / 4 j ( r ) :  s p i n s ű r ű s é g -  
o s z c i l l á c i ó  ( ( I I I .  1 0 ) - f o r m u l a ) .  H J T  f ü g g ő  k i s z é l e s e d é s t  o k o z ,  f o l y é k o n y  h í g  ö t v ö 
z e t e k b e n  p e d i g  a  v o n a l  H J T  f ü g g ő  e l t o l ó d á s á t  o k o z z a  [ G ,  I], A z  e f f e k t u s  r é s z l e t e s  
v i z s g á l a t a  k i t ű z ö t t  f e l a d a t u n k  h a l á r á n  k í v ü l  e s i k ,  r é s z b e n  e g y  m é r t  e f f e k t u s  k v a l i t a 
t í v  m a g y a r á z a t a ,  r é s z b e n  ö s s z e h a s o n l í t á s  k e d v é é r t  k e l l e t t  m e g e m l í t e n ü n k .  M á g n e s e s  
h í g  ö t v ö z e t e k b e n  a  k v a d n i p ó l  e l f e k t u s s a l  e g y ü t t  j e l e n t k e z i k ,  s z é t v á l a s z t á s u k  k ü l ö n  
g o n d o t  o k o z .

b )  S z en n ye zé s i e lle n á llá s

A  s z e n n y e z é s e n  s z ó r t  e l e k t r o n o k  h a t á s k e r e s z t  m e t s z e t é n e k  (<t(ü>)  i s m e r e t é b e n  a  
s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s  ( p l .  [ K ,  4 ] ) ,

A o  =  ^ j C <r,0 ) ; c t"1' =  ^ 2 / s i n *  ( » / , - i - » / / )  ( H l .  15)e kF i i

a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  i s m e r e l é b e n  k i s z á m o l h a t ó .
H a  a z  e l t o l t  m á t r i x a t o m o k o n  v a l ó  s z ó r á s t  i s  f i g y e l e m b e  k í v á n j u k  v e n n i  ( ú g y ,  

a h o g y a n  a  t é r g r a d i e n s n é l  t e t t ü k ) ,  a k k o r  B e a l  M o n o d  és K o lm  [B ,  2] e l m é l e t e  a l a p j á n  
a  t e l j e s  s z ó r á s i  k e r e s z t m e t s z e t

a  =  a w  +  (Ti l )  +  A(T ( I I I .  16)

l e s z ,  a h o l  oc<0) a z  e l ő b b i  —  a  c e n t r á l i s  s z e n n y e z é s e n  t ö r t é n t  —  s z ó r á s  h a t á s k e r e s z t 
m e t s z e t e ,  <r<u a z  e l t o l t  m a t r i x a t o m o k o n  b e k ö v e t k e z e t t  s z ó r á s  h a t á s k e r e s z t m e t s z e t e ,  
A ct p e d i g  i n t e r f e r e n c i a - t a g .  A z  u t ó b b i  k e t t ő  d e f i n í c i ó j a  [B. 2] , ( 4 , 2 6 ) ,  ( 4 , 2 7 )  é s  ( 4 . 2 9 )  
f o r m u l á j á v a l  a d o t t ,  a  r á c s á l l a n d ó - v á l t o z á s o n  k í v ü l  c s a k  a  m á t r i x  t u l a j d o n s á g a i t ó l  
f ü g g e n e k .  a ( l )  +  A a  h a t á s a  a  r á c s á l l a n d ó  0 . 0 9 2  r e l a t í v  v á l t o z á s a  (C w — G e )  e s e t é n  
CT°-hoz k é p e s t  ~ 3 , 5 % ,  e l h a n y a g o l h a t ó .  A l á  k e l l  a z o n b a n  h ú z n u n k ,  h o g y  a z  e l t o l ó 
d o t t  m á t r i x a t o m o k o n  v a l ó  s z ó r á s  e l v b e n  é p p e n  ú g y  b e f o l y á s o l j a  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n 
á l l á s t ,  m i n t  a  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó t ,  é s  e b b ő l  a  s z e m p o n t b ó l  e g y i k  s e m  j o b b  
m ó d s z e r  a  m á s i k n á l  [ G ,  3]. A z  i r o d a l o m b a n  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  m e g h a t á r o z á s á n á l  
m i n d e n k i  a  ( I I I .  15)  ö s s z e f ü g g é s t  h a s z n á l t a .
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c )  Szen nyezések  k ö lc sö n h a tá sa

A  s z e n n y e z é s e k  k ö l c s ö n h a t á s á n a k  k é r d é s é t  n a g y o n  r ö v i d e n  é r i n t j ü k  [ D ,  5], m e r t  
f e l t e v é s ü n k  s z e r i n t  h a t á s a  n a g y o n  h í g  ö t v ö z e t e k  e s e t é n  e l h a n y a g o l h a t ó .

A  s z e n n y e z é s e k  k ö z t i  e l e k t r o s z t a t i k u s  k ö l c s ö n h a t á s  a  h o s s z ú t á v ú  e l e k t r o n s ű r ű 
s é g - o s z c i l l á c i ó  k ö v e t k e z m é n y e .  B la n d in  é s  D e p ía n te  ( l á s d  [ D ,  5] e n n e k  a l a p j á n  k i 
s z á m o l t a  a  r á c s á l l a n d ó  r e l a t í v  v á l t o z á s á t .  A  r é z  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k r e  v o n a t k o z ó  
k í s é r l e t i  g ö r b é t  ( r á c s á l l a n d ó v á l t o z á s - r e n d s z á m )  j ó l  k ö v e t i  a z  e l m é l e t i  g ö r b e ,  a z o n b a n  
a z  e g y e s  ö t v ö z e t e k n é l  g y e n g e  a z  e g y e z é s .

A  m á g n e s e s  k ö l c s ö n h a t á s  [ F ,  4]  é s  [B ,  6], [B , 7] n a g y o b b  k o n c e n t r á c i ó k n á l  a  l o k a 
l i z á l t  m o m e n t u m o k  m á g n e s e s  r e n d e z ő d é s é h e z  v e z e t .

D .  Fáz ise lto ló d áso k  m e g h atá ro zás i m ódszere i

A  f e l s o r o l t  m é r h e t ő  m e n n y i s é g e k b e n  ( a z  a  é s  X f a k t o r t ó l  e l t e k i n t v e )  a z  i s m e r e t 
l e n  m e n n y i s é g e k  a  s z ó r t  p a r c i á l i s  h u l l á m o k  f á z i s e l t o l ó d á s a i ,  a m i n  n e m  is  c s o d á l k o 
z u n k .  u g y a n i s  a  s í k h u l l á m o k  s z ó r ó d á s a  n e m  n a g y  k i t e r j e d é s ű  p o t e n c i á l o k o n  l e í r 
h a t ó  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  s e g í t s é g é v e l ,  f ü g g e t l e n ü l  a  p o t e n c i á l  r é s z l e t e i t ő l  [S ,  2 ] ;  t e h á t  a  
f á z i s e l t o l ó d á s o k  i s m e r e t e  t o v á b b j u t á s u n k  k u l c s a .  Ö s s z e f o g l a l j u k  é s  r ö v i d e n  j e l l e 
m e z z ü k  a z  i r o d a l o m b a n  t a l á l h a t ó  e l m é l e t i  é s  f é l e m p i r i k u s  m ó d s z e r e k e t ,  m e g a d v a  a z t  
i s .  h o g y  a  h í g  ö t v ö z e t e k  m e l y i k  c s o p o r t j á n á l ,  m i l y e n  f i z ik a i  m e n n y i s é g  é r t e l m e z é s é n é l  
h a s z n á l t á k .  A  m ó d s z e r e k  l é n y e g é t  t á b l á z a t b a n  f o g l a l t u k  ö s s z e  ( I I I .  t á b l á z a t ) .  A  f á z i s -  
e l t o l ó d á s o k  é r t é k é t  a z  e r e d m é n y e k  k i é r t é k e l é s é n é l  ( V I I .  f e j e z e t )  a z  e g y e s  ö t v ö z e t e k n é l  
a d j u k  m e g .

a )  E lm é le t i  m ódszerek

L é n y e g ü k ,  h o g y  a  m o d e l l  p o t e n c i á l o n  é s  a  s z e l f - k o n z i s z t e n c i á t  b i z t o s í t ó  F r i e d e l -  
f é l e  ö s s z e g s z a b á l y o n  t ú l m e n ő e n  m á s  m e n n y i s é g e t  n e m  h a s z n á l n a k  fe l  a  f á z i s e l t o l ó d á 
s o k  m e g h a t á r o z á s á n á l .

1. P s z e u d o a  t ó m -  f á z i s é i  t o l ó d á s o k

A  k é r d é s s e l  k a p c s o l a t b a n  Z im a n  [ Z ,  1] H a rr is o n  [ H ,  1] é s  H e in e  [FI, 2] m u n 
k á i r a  u t a l u n k .  A z  a l a p  a  Z i m a n - f é l e  p s z e u d o a t o m  ( i o n + á r n y é k o l ó  t ö l t é s ) - f o g a l o m .  
A  s z a b a d  e l e k t r o n  U + U s ( U :  t ö r z s ,  U s : á r n y é k o l ó  p o t e n c i á l )  p o t e n c i á l l a l  f e l í r t  
S c h r ö d i n g e r - e g y e n l e t é t  p s z e u d o p o t e n c i á l  t e c h n i k á v a l  o l d j á k  m e g .  A  f á z i s e l t o l ó d á s o k  
m e g h a t á r o z á s a  a  m e g f e l e l ő  t r a n s z f o r m á c i ó v a l  b e v e z e t e t t  p s z e u d o p o t e n c i á l b ó l  a z é r t  
e l ő n y ö s ,  m e r t  a z  e g y é b  t e r ü l e t e k e n ,  p l .  s á v s z e r k e z e t - s z á m o l á s n á l  b e v á l t  p s z e u d o 
p o t e n c i á l  a l a p j á n  a  f e l s o r o l t  m e n n y i s é g e k  ( p l .  t é r g r a d i e n s ,  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s  
s t b . )  e l m é l e t i l e g  s z á m o l h a t ó k  é s  a  k í s é r l e t i  e r e d m é n y e k k e l  ö s s z e h a s o n l í t h a t ó k ,  t o 
v á b b á  l á t s z ó l a g  t á v o l e s ő  f i z i k a i  m e n n y i s é g e k  u g y a n a z o n  m o d e l l r e  v i s s z a v e z e t h e t ő k .

A m i  a  k o n k r é t  s z á m o l á s t  i l l e t i ,  M e y e r  é s  m tsa i  [ M ,  3]  m e g h a t á r o z t á k  a z  e g y -  
v e g y é r t é k ü  f é m e k  f á z i s e l t o l ó d á s a i t  é s  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  e n e r g i a  s z e r i n t i  d e r i v á l t j a i t  
i s  a z  i m p u l z u s m o m e n t u m  ( / )  é s  a z  e n e r g i a  f ü g g v é n y é b e n .  E r e d m é n y e i k e t  t á b l á z a t o k  
t a r t a l m a z z á k .

A  k a p o t t  e r e d m é n y e k b ő l  k ö n n y e n  s z á m o l h a t ó  p l .  e g y  v a k a n c i a  á l t a l  k e l t e t t  
t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó ,  h o z z á j á r u l á s  a z  e l l e n á l l á s h o z  ( l á s d  V I I I .  f e j . ) ,  v a g y  e g y  e l 

2*

256



20 TOMPA K.

t o l t  ( n e m  k ö b ö s  s z i m m e t r i á j ú  h e l y e n  l e v ő  m á t r i x a t o m  h o z z á j á r u l á s a  a  t é r g r a d i e n s h e z  
( l á s d  V .  f e j e z e t ) .

A z  a z o n o s  v a l e n c i á j ú  s z e n n y e z é s - m á t r i x  p á r r a  a  m e g f e l e l ő  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a  
p s z e u d o p o t e n c i á l o k  k ü l ö n b s é g e  a l a p j á n  [ D ,  4].

é s  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k a t  a  m á t r i x  F e r m i - e n e r g i á j á n á l  k e l l  v e n n i .  ( I I I .  15) ö s s z e f ü g g é s  
a l a p j á n  D i c k e y  é s  m t s a i  [ D ,  4]  a l k á l i - a l k á l i  h í g  ö t v ö z e t e k  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s á t ,  
Th o rn to n  é s  Young  [ T ,  2] , i l l e t v e  Th o rn to n  é s  m t s a i  [ T ,  3] u g y a n e z e n  ö t v ö z e t e k  ( s z i 
l á r d  é s  f o l y é k o n y )  K n i g h t - e l t o l ó d á s á t  é r t e l m e z t é k  s i k e r r e l  ( a z  e g y e z é s  k e t t e s  f a k t o 
r o n  b e l ü l  j ó ! ) .  K e v é s b é  j ó  e g y e z é s t  é r t e k  e l  w H i e . f / i w - n e m e s f é m  h í g  ö t v ö z e t e k  s z e n y -  
n y e z é s i  e l l e n á l l á s á n a k  [ D ,  4 ] ,  i l l e t v e  K n i g h t - e l t o l ó d á s á n a k  [ T ,  2] a z  é r t e l m e z é s é n é l .  
A z  a l k a l m a z á s  a z o n o s  v a l e n c i á j ú  m átrix-szennyezés  p á r r a  t ö r t é n t .  A  s i k e r  t e r m é s z e t e 
s e n  a  p s z e u d o p o t e n c i á l  j ó s á g á t ó l  f ü g g .

2 .  B l a t t - m ó d s z e r  [B ,  I I ]

A  f á z i s e l t o l ó d á s o k  s z á m í t á s a  s z a b a d  e l e k t r o n o k  d e r é k s z ö g ű  p o t e n c i á l v ö l g y ö n  
b e k ö v e t k e z ő  s z ó r ó d á s a  a l a p j á n  t ö r t é n t .  A  d e r é k s z ö g ű  p o t e n c i á l v ö l g y  p a r a m é t e r e i n e k  
a  m e g v á l a s z t á s a  ö n k é n y e s .  A  p o t e n c i á l  k i t e r j e d é s e  a z

(ő t '/Q  a  s z e n n y e z é s - c e l l a  r e l a t í v  t é r f o g a t v á l t o z á s a )  ö s s z e f ü g g é s t ,  a  p o t e n c i á l v ö l g y  
m é l y s é g e  p e d i g  a  m ó d o s í t o t t  ( I I I .  4 )  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y t  e l é g í t i  k i .  E m l é k e z t e 
t ü n k  a r r a .  h o g y  B c a l  M o n o d  é s  K o lm  [B ,  2] a  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y  B l a t t - f é l e  
m ó d o s í t á s á t  c s a k  h o s s z ú h u l l á m ú  k ö z e l í t é s b e n  t a l á l t a  i g a z n a k .

B l a t t  e r e d e t i l e g  n é g y  f á z i s e l t o l ó d á s t  h a t á r o z o t t  m e g ,  a  k a p o t t  e r e d m é n y e k  a l a p 
j á n  j ó l  í r h a t ó  le  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s .  U g y a n e z t  a  m ó d s z e r t  s i k e r r e l  a l k a l m a z t a  
B la n d in — F r ie d e l  é s  D á n ie l  [B ,  9 ] ,  [B ,  10], [B .  2] a  m á t r i x a t o m o k  K n i g h t - e l t o l ó d á s á 
n a k  a z  é r t e l m e z é s é n é l  ( C u ,  M g  é s  N a  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k ) .  N e m  j ó  a z  e g y e z é s  a z  
a z o n o s  v a l e n c i á j ú  m átrix-szenn yezés  p á r o n  m é r t  k í s é r l e t i  e r e d m é n y e k k e l .

b )  F é le m p ir ik u s  m ódszerek

E l m é l e t i  ö s s z e f ü g g é s e k  f e l h a s z n á l á s á n  t ú l m e n ő e n  v a l a m i l y e n  m é r t  m e n n y i s é g  
b e é p í t é s e  j e l l e m z i  a z  a l á b b i  m ó d s z e r e k e t .

I .  K o h n — V o s k o - m ó d s z e r  [ K . 4 ]

I d ő r e n d i  s o r r e n d b e n  e z  a z  e l s ő  f é l e m p i r i k u s  m ó d s z e r .  A  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s r a  
f e l í r t  ( I I I .  15 )  ö s s z e f ü g g é s t , a  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y t  ( I I I .  2 ) ,  i l l e t v e  a  m é r t  s z e n n y e 
z é s i  e l l e n á l l á s t  é s  a  v a l e n c i a k ü l ö n b s é g  a l a p j á n  m e g a d h a t ó  A Z  é r t é k e t  h a s z n á l j a  fe l  k é t  
f á z i s e l t o l ó d á s  tj0 é s  ^  m e g h a t á r o z á s á r a ,  f e l t é v e  t e r m é s z e t e s e n  a z t ,  h o g y  a z  e l s ő  k é t  
f á z i s e l t o l ó d á s  a  d o m i n á n s .

A  m ó d s z e r  h á t r á n y a  f é l e m p i r i k u s  j e l l e g é n  t ú l m e n ő e n  a z ,  h o g y  A q  rjr ben  m á s o d 
r e n d ű ,  í g y  a z  e g y e n l e t r e n d s z e r t  t ö b b  f á z i s e l t o l ó d á s - p á r  is  k i e l é g í t h e t i .  K ö z ü l ü k  v á 
l a s z t a n i  c s a k  a  k í s é r l e t t e l  v a l ó  e g y e z é s  a l a p j á n  l e h e t .

( 1 1 1 .1 7 )
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A  „ n e m  e g y é r t e l m ű s é g e t ”  a  t ö b b i  f é l e m p i r i k u s  m ó d s z e r  i s  m a g á v a l  v i s z i ,  é r d e 
k e s  m ó d o n  a z o n b a n  m i n d e n  s z e r z ő  c s a k  a  m á s i k  d o l g o z a t b a n  v e s z i  é s z r e  a  h i á n y o s 
s á g o t  ( l á s d  p l .  [ H ,  4 ]) .

K o lm — V o sko  a z  í g y  m e g h a t á r o z o t t  f á z i s e l t o l ó d á s o k a t  C w - a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k  
m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  e f f e k t u s á n a k  é r t e l m e z é s é r e ,  G r i f f e l s  é s  m t s a i  [ G ,  2]  / l g - a l a p ú  
h í g  ö t v ö z e t e k  m á t r i x  m a g j a i  K n i g h t - e l t o l ó d á s á n a k  é r t e l m e z é s é r e  h a s z n á l j á k ,  e l f o g a d 
h a t ó  s i k e r r e l .

A  m ó d s z e r  B l a t t - k o r r e k c i ó v a l  ( I I I .  2 )  h e l y e t t  ( I I I .  4 )  ö s s z e f ü g g é s  k i e g é s z í t e t t  v á l 
t o z a t á t  a l k a l m a z z á k  R o b e rts  é s  m t s a i  [ R ,  4 ] ,  t ö b b e k  k ö z ö t t  C u — A u  h í g  ö t v ö z e t e k e n  
a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s  é s  a  M ö s s b a u e r - s p e k t r u m  i z o m e r  e l t o l ó d á s á n a k  a z  ö s s z e f ü g 
g é s é t  v i z s g á l v a .  A  k a p o t t  e r e d m é n y  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s t  t e r m é s z e t e s e n  d e f i n í c i ó 
s z e r ű e n ,  a z  i z o m e r  e l t o l ó d á s t  a  n o r m á l á s i  f a k t o r t ó l  e l t e k i n t v e  í r j a  le .  L é n y e g e s n e k  
t a r t j u k  m e g e m l í t e n i ,  h o g y  a z  i z o m e r  e l t o l ó d á s  é r z é k e n y e n  f ü g g  t]a e l ő j e l é t ő l ,  í g y  a  
k é t  m e g o l d á s  k ö z ü l  k ö n n y e n  v á l a s z t h a t u n k .

2 .  H u r d  —  G o r d o n - m ó d s z e r  [ H ,  4]

T u l a j d o n k é p p e n  a  B l a t t -  é s  K o h n — V o s k o - m ó d s z e r e k  k o m b i n á c i ó j á n a k  t e k i n t 
h e t ő  ( a  s z e r z ő k  a  B l a t t - k o r r e k c i ó v a l  e g y ü t t  a l k a l m a z t á k ,  a m i  a z o n b a n  n e m  s z ü k s é g e s  
v e l e j á r ó j a  a  m ó d s z e r n e k ) .  T e t s z é s  s z e r i n t i  s z á m ú  f á z i s e l t o l ó d á s  m e g h a t á r o z á s á r a  
a l k a l m a s  B o r n - k ö z e l í t é s b e n ,  k i h a s z n á l v a  a  p a r c i á l i s  h u l l á m o k  f á z i s e l t o l ó d á s a i  k ö z t i  
i s m e r t  ö s s z e f ü g g é s t  ( l á s d  p l .  [ M ,  2] v a g y  [ H ,  4 ] ) .  A  k o n k r é t  s z á m o l á s n á l  /max =  8- ig  
m e n t e k  e l .  m e g h a t á r o z v a  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k a t  é s  a z o k  e n e r g i a  s z e r i n t i  d e r i v á l t j a i t .

A  d e r é k s z ö g ű  p o t e n c i á l v ö l g y  k i t e r j e d é s é t  é s  m é l y s é g é t  ú g y  h a t á r o z t á k  m e g ,  
h o g y  a  k a p o t t  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s t  ( I I I .  15)  c s  a  m ó d o s í t o t t  
F r i c d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y t  ( I I I .  4 )  e l é g í t s é k  k i .

E l ő n y e ,  h o g y  n e m  k é t  f á z i s e l t o l ó d á s t  h a t á r o z  m e g ,  t o v á b b á  a  p o t e n c i á l v ö l g y  
k i t e r j e d é s é n e k  m e g h a t á r o z á s á t  A q - r a  v e z e t i  v i s s z a  ( a z  ö n k é n y e s  B l a t t - f é l e  v á l a s z t á s  
h e l y e t t ) ,  h á t r á n y a i  e t t ő l  e l t e k i n t v e  a z o n o s a k  a  I I I .  a  2 .  é s  I I I .  b .  I .  m ó d s z e r e k é v e l .

A z  e r e d m é n y e k  a l a p j á n  a  C u  a l a p ú  f o l y é k o n y  h í g  ö t v ö z e t e k b e n  a  m á t r i x  K n i g h t -  
e l t o l ó d á s á t  s z á m o l j á k  e l t é r ő  v a l e n c i á j ú  s z e n n y e z é s  e s e t é n ;  e l f o g a d h a t ó  a z  e g y e z é s  a  
t e r m o f e s z ü l t s é g g e l ,  ö s s z e h a s o n l í t á s  a z  e l e k t r o n  f a j h ő - j á r u l é k k a l ,  a  H a l i - á l l a n d ó v a l  é s  
a  s z u s z c e p t i b i l i t á s s a l .

3 .  A l f r e d — V a n  O s t e n b u r g - m ó d s z e r  [ A ,  3]

A  H u r d — G o r d o n - m ó d s z e r h e z  h a s o n l ó a n  t e t s z ő l e g e s  s z á m ú  f á z i s e l t o l ó d á s  m e g 
h a t á r o z á s á t  t e s z i  l e h e t ő v é  ( i d ő b e n  e l ő b b i  a  H u r d — G o r d o n - f é l é n é l ) ,  s z i n t é n  a  B l a t t  
é s  K o h n — V o s k o - f é l é b ő l  s z á r m a z t a t h a t ó ,  d e  e l t é r ő  p o t e n c i á l t  h a s z n á l .  T e k i n t e t t e l  
a r r a ,  h o g y  a  m a g a s a b b  i n d e x ű  f á z i s e l t o l ó d á s o k a t  a z  o r i g ó t ó l  n a g y o b b  t á v o l s á g r a  
l e v ő  p o t e n c i á l  h a t á r o z z a  m e g ,  e g y  a z  e l e k t r o n  e l m é l e t b e n  h a s z n á l t  n a g y o b b  t á v o l -  

1 ~
s á g b a n  i s m e r t  V ( r )  = —  C u e x p  { - u q r } ( C U> C U+1, q : á r n y é k o l á s i  á l l a n d ó )

r  U=1
a l a k ú  p o t e n c i á l t  a l k a l m a z l a k .

F e l h a s z n á l v a  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  k ö z ö t t  B o r n - k ö z e l í t é s b e n  f e n n á l l ó  ö s s z e f ü g g é s t  
[ A ,  3] ( 3  f o r m u l a ) ,  a  F r i e d c l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l l y a l  ( I I I .  2 )  é s  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s  
( I I I .  15 )  ö s s z e f ü g g é s é v e l  h á r o m  e g y e n l e t  á l l  r e n d e l k e z é s ü n k r e  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  m e g 
h a t á r o z á s á r a .  A  m e g o l d á s  u g y a n ú g y  n e m  e g y é r t e l m ű ,  m i n t  a  m á r  e m l í t e t t  f é l e m 
p i r i k u s  m ó d s z e r e k n é l .

258



22 TOM PA K,

A  s z á m o l t  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n  n a g y o n  j ó  e g y e z é s t  k a p t a k  a  s z i l á r d  A g  é s  
f o l y é k o n y  C u  a l a p ú  ö t v ö z e t e k b e n  a  m á t r i x m a g o k  r e z o n a n c i a v o n a l e l t o l ó d á s á n a k  
( K n i g h t - e l t o l ó d á s )  é r t e l m e z é s e k o r .

4 .  T i t m a n  —  K e l l i n g t o n - m ó d s z e r  [ T ,  1]

A  s z e r z ő k  k é t  f á z i s e l t o l ó d á s t  h a t á r o z n a k  m e g  a  m ó d o s í t o t t  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g 
s z a b á l y  ( I I I .  4 )  é s  a  t ö l t é s s í í r ü s é g - o s z c i l l á c i ó b ó l  s z á r m a z ó  K n i g h t - e l t o l ó d á s  m é r t  é r 
t é k e  a l a p j á n .  ( A  m e g o l d á s  e g y é r t e l m ű s é g é r ő l  i t t  s e m  e s i k  s z ó ! ) .  A z  e r e d m é n y e k  
„ s z é p  e g y e z é s t  a d n a k ”  a  L i — M g  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s á v a l .  A  L i  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k  
e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  e f f e k t u s a  n e m  í r h a t ó  le  a  s z á m o l t  a - v a l  ( L i  m á t r i x r a  a = l , 5 ) ;  
a - t  p a r a m é t e r n e k  t e k i n t v e  c s a k  a k k o r  í r h a t ó  le ,  h a  2 , 3 '  a r  3 , 6  k ö z ö t t  v á l t o z h a t .  
( T a l á n  e z e k  a  s z á m a d a t o k  is s e g í t e n e k  a  t e r ü l e t  , . e g y e z é s - n e m  e g y e z é s  é r t é k é n e k "  a  
k i a l a k í t á s á b a n . )

A z  e d d i g  i s m e r t e t e t t  m ó d s z e r e k e t  n e m - á t m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s t  t a r t a l m a z ó  h í g  
ö t v ö z e t e k r e  a l k a l m a z t á k .  A m i  a  f é l e m p i r i k u s  m ó d s z e r e k e t  i l l e t i ,  t o v á b b i  m ó d s z e r e k  
k o n s t r u á l h a t o k  a  k i i n d u l á s i  m e n n y i s é g e k t ő l  f ü g g ő e n .  A  s i k e r  a t t ó l  f ü g g .  h o g y  a z  
e l m é l e t i  ö s s z e f ü g g é s  m e n n y i r e  h ű  k é p e  a  v a l ó s á g n a k .  R ö v i d e n  m e g e m l é k e z ü n k  a  
F a b e r - f é l e  d i a g r a m r ó l  [ F ,  7] ,  a m e l y  a r r ó l  a d  f e l v i l á g o s í t á s t ,  h o g y  a  f e l h a s z n á l t  
m e n n y i s é g e k  m e n n y i r e  é r z é k e n y e k  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  v á l t o z á s á r a .  T itm an  é s  Kel-  
lin g to n  [ T ,  I]  a  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y t ,  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s t  é s  a  K n i g h t -  
e l t o l ó d á s t  e l e m z i .

c )  Á tm e n e t i f é m  szennyezések fá z is e lto ló d á s a i

N em -m ágneses  á t m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s e k  o k o z t a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  m e g h a t á r o 
z á s á r a  e d d i g  e g y e t l e n  m ó d s z e r t  i s m e r t e i n e k  [B .  3] . n e m  b e s z é l v e  a  „ c s a k  r e z o n a n c i a -  
s z ó r á s " - f e l t é t e l e z é s  a l a p j á n  a  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y b ó l  t r i v i á l i s a n  a d ó d ó ,  v a g y

A'tt
a z  A n d e r s o n - m o d e l l  n e m - m á g n e s e s  h a t á r e s e t é b e n  m e g h a t á r o z o t t  e l m é l e t i  i j ,  - -  - - - -  

é r t é k r ő l  ( H I . B . a . ) .

A  B e a l  M o n o d  [ B ,  3] á l l a l  k i d o l g o z o t t  m ó d s z e r  l é n y e g e :  a  m ó d o s í t o t t  F r i e d e l -  
f é l e  ö s s z e g s z a b á l y b ó l  ( I I I .  4 )  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s b ó l  ( 1 1 1 .1 5 )  é s  a  m á s o d r e n d ű  
k v a d r u p ó l  e f f e k t u s  „ k i s z ó r á s i  s z á m ” - á b ó l *  ( l á s d  k i é r t é k e l é s i  m ó d s z e r e k  V I I .  A . )  a  
( I I I .  1 l ) - f o r m u l a  a l a p j á n  g é p i  ú t o n  h á r o m  f á z i s e l t o l ó d á s t  h a t á r o z  m e g .  A  s z e r z ő  
s z e r i n t  a  C u — P d  é s  C u — P t  h í g  ö t v ö z e t e k r e  c s a k  o l y a n  m e g o l d á s  (>/„, » / , , <h) e l é g í t i  
k i  a  h á r o m  e g y e n l e t b ő l  á l l ó  e g y e n l e t r e n d s z e r t ,  a m e l y i k  f i z i k a i l a g  a  v i r t u á l i s  á l l a p o t 
n a k  f e l e l  m e g  ( d o m i n á n s  tjt ) ;  C u — N i  e s e t é n  a  m e g o l d á s  n e m  e g y é r t e l m ű ,  c s a k  e g y i k  
a  v i r t u á l i s a n  k ö t ö t t  á l l a p o t n a k  m e g f e l e l ő .

N e m  t ú l s á g o s a n  m e g n y u g t a t ó  a z  a s z i m p t o t i k u s  ö s s z e f ü g g é s  C » - - N i - r e  v a l ó  
a l k a l m a z á s a ,  a h o l  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  e f f e k t u s  m i n d ö s s z e  a z  e l s ő  k é t  k o o r d i n á 
c i ó s  h é j r a  t e r j e d  k i .  A  m ó d s z e r  l é t j o g o s u l t s á g á t  e g y  f ü g g e t l e n  m é r é s  é r t e l m e z é s é n é l  

e l é r t  s i k e r e  b i z o n y í t a n á  a  l e g j o b b a n .

* A másodrendű kvadrupól effektus „kiszórási száma" és az elektromos térgradiens össze
függése a Kolm—  Vosko által használt1 „all-or-nolhing” kiértékelési módszerben az önkényesen 
választott qkrU paramétertől függ (V ILA , fejezet).
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260 III. táblázat 
Fáziseltolódások meghatározási módszerei*

\ Jellem ző \  íc lem prikus  m ódszer
Fú/isel tolód ások A fáziselto l, a lap ján
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* A táblázat nem tartalm azza a csak rezonanciaszórás-feltételezés alapján m eghatározott fáziseltolódásokat.
** A  félempirikus módszerben felhasznált mennyiséget 0 jel jelzi. Ebben az oszlopban saját eredményeink is benne vannak; a Beái 
M onodnál feltüntetett térgradiens saját elsőrendű kvadrupól effektus eredmény.
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24 TOM PA K.

A m i  a  m ágneses  v i r t u á l i s  á l l a p o t o t  i l l e t i ,  a  r e z o n a n c i a s z ó r á s - f e l t é t e l e z é s  a l a p j á n  
a  s p i n f ü g g ő  F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y b ó l  [B ,  6], [B ,  7]

Z  =  — 0 l  * +  '/*) . é s  

a  s z e n n y e z é s e n  l o k a l i z á l t  m á g n e s e s  m o m e n t u m b ó l

m  =  -~J'B ( 4 - ^ )

h a t á r o z h a t ó  m e g  a  k é t  r e z o n á n s  f á z i s e l t o l ó d á s .
A  I I I .  f e j e z e t  ö ssz e fo g la lá sa t  r é s z b e n  a  I I I .  A .  r é s z b e n  a  I I I .  B .  p o n t o k  v é g é n  

m e g a d t u k .  A  f e j e z e t  t a r t a l m a z z a  m é g  a  m é r h e t ő  m e n n y i s é g e k r e  v o n a t k o z ó  e l m é l e t i  
ö s s z e f ü g g é s e k e t  é s  a  f á z i s e l t o l ó d á s o k  m e g h a t á r o z á s i  m ó d s z e r e i t ,  a m e l y e k n e k  a  l é n y e 
g é t  a  I I I .  t á b l á z a t b a n  k ü l ö n  ö s s z e f o g l a l t u k .

I V .  I r o d a l m i  e r e d m é n y e k  é s  k ö v e t k e z m é n y e i k

A  I V .  f e j e z e t b e n  f e l s o r o l j u k  a z o k a t  a z  i r o d a l m i  e r e d m é n y e k e t ,  a m e l y e k r e  s z ü k 
s é g ü n k  l e s z .  A  k v a d r u p ó l c f í c k t u s - m é r é s c k  a l a p j á n  m e g o l d a t l a n  k é r d é s e k r e ,  a z  i r o 
d a l o m b a n  e l t e r j e d t ,  n e m  m i n d e n b e n  h e l y t á l l ó  n é z e t e k r e  h í v j u k  fel a  f i g y e l m e t ,  é s  
k o n k r é t a n  m e g f o g a l m a z z u k  a  d i s s z e r t á c i ó  c é l k i t ű z é s é t .  A z  i r o d a l m i  e r e d m é n y e k  
c s o p o r t o s í t á s a :  k v a d r u p ó l  e f f e k t u s  é s  e g y é b .  T e k i n t e t t e l  a r r a ,  h o g y  n i n c s  e l s ő r e n d ű  
k v a d r u p ó l e f f e k t u s - m é r é s  r é z  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k e n ,  íg y  s a j á t  e r e d m é n y e i n k e t  s e m  
t u d j u k  m á s  m é r é s i  e r e d m é n y e k k e l  ö s s z e h a s o n l í t a n i ,  a  f e l s o r o l t  e r e d m é n y e k  a  k ö z v e 
t e t t  ö s s z e h a s o n l í t á s  é s  a  c é l k i t ű z é s  m e g f o g a l m a z á s á n a k  a z  a l a p j á u l  s z o l g á l n a k .

A .  Ir o d a lm i e red m ények

A  j e l e n  m u n k a  s z e m p o n t j á b ó l  s z ü k s é g e s  m é r é s i  e r e d m é n y e k e t  a  I V .  t á b l á z a t b a n  
f o g l a l t u k  ö s s z e :  k ö z ö s  v o n á s u k ,  h o g y  a  I I I .  f e j e z e t b e n  v á z o l t  e l m é l e t  a l a p j á n  é r t e l 
m e z h e t ő k ,  é s  a  k í s é r l e t i  a d a t o k  k ö z ü l  a  l e g j o b b  e g y e z é s t  a d j á k  a z  e l m é l e t t e l ;  k é t  
c s o p o r t r a  o s z t h a t ó k :  e l ő s z ö r  f e l s o r o l j u k  a  n e m  k v a d r u p ó l e f f e k t u s - m é r é s i  e r e d m é n y e 
k e t ,  h i v a t k o z v a  a z  é r t e l m e z é s  m i k é n t j é r e ,  m a j d  r é s z l e t e s e n  i s m e r t e t j ü k  a  r é z  a l a p ú  
h í g  ö t v ö z e t e k  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f c k t u s á r a  v o n a t k o z ó  m é r é s e k e t .

a )  E g y é b  m é ré s e k

A  t e l j e s s é g  i g é n y e  n é l k ü l ,  e l ő s z ö r  a z  o l v a d t  á l l a p o t b a n  l e v ő  h í g  ö t v ö z e t e k  
K n i g h t - e l t o l ó d á s  m é r é s i  e r e d m é n y e i t  i d é z z ü k  [ O ,  1], [ G ,  1]. A  m é r t  é r t é k e k  a  I V .  
t á b l á z a t b a n  t a l á l h a t ó k .  É r t e l m e z é s ü k  n e m  m á g n e s e s  s z e n n y e z é s r e  a  ( I I ,  14. a . )  f o r 
m u l a  a l a p j á n  t ö r t é n t .  A  f o r m u l á b a n  e l ő f o r d u l ó  e g y ü t t h a t ó k  (A , ,  B t)  a  f o l y a d é k 
s z e r k e z e t r e  á t l a g o l t  é r t é k e k .  A  B l a t t - ,  i l l .  K o h n -  é s  V o s k o - f é l e  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a l a p -

* A Knight-cltolódást általában elfedi a kvadrupól effektus, ezért megfigyelése réz. alapú híg 
ötvözetekben a kvadrupól effektus kiátlagolása esetén, tehát olvadékban lehetséges.
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IV. táblázat: Irodalm i mérési eredmények C</-alapú híg ötvözeteken

\  M enny. 

Ö tvözet \

1 da
a  dc 

[a t 'S,-1] 
IP. 21

M ásodrendű  kvadrupótefTeklus.in K nígh t-e lto lódás folyékony á llapo tban Egyéb

HÍÍ cm  I
a tom  v n c 
[L, 21 4 M H z-cn

c
É rtelm ezés

1 /ÍK. - ,——- -  - fcrtelmezc.s K. dc
Lokal.
m om .
[HBJ

Cu—Zn 0,056 0,32 18 [R, 5] és [K. 4] közös, Kohn
I

0,19 j [0, 1] a  K ohn—Vosko- és
[R, 5] — Vosko-félc fáziseltolódá [0 ,1] I Blatt-féle fázis alapján

sok alapján; (III, 11) for (III, 14a) form ulából a
' m ula: 1,25, ill. 0,58 fak tor 0.07 folyadékra vonatkozó

Cu—Au 0,15 0,55 i 44 [S, 1] (III, 11) —(III. 12) [0 , 1] állandók [0 , l]-ben
[R, 5] form ula * =  23, A =  — 15 { adottak —

Cu—  Ni -0 ,0 2 6 1,25 19A [R, 6] [B, 3] (III, 11) form ula; 1,15 ! [0, 1] (III, 14a) formulából
28B [C, 2] Beal M onod-fáziseltoló- [0, 1] | (lásd fenn) és 72 =  9ro/'10

dások: all-or-nothing fáziseltol, alapján,
Cu—  Pd 0,091 0,89 j 38 modell; 1,5 faktor í Cu— Ni-re.

(R. 6] — —
Cu— Pt 0,10 1 2 ,1 | 60 j

[R, 6] — | —

Cu— Mn 0 ,1 1 2 2,8—3 | 114 [L, 3] (111. 11) és (III, 9) 19,4° ! [G, 1] (III, 14b) 4,26
form ulák alapján [D, 1] [G, 1] formula, állandók -0 ,1 5

[L, 3] fáziseltolódásaival lásd [G, l]-ben [G, 1]i szöveg III. fejezet.

A : az áb ra  és szöveg közötti ellentm ondást már em lítettük;
B: Chapman és Seymour [C, 2] 3 MHz-en mért eredm énye;
C : az elméleti eredm ényeket a m egadott faktorral szorozni kell a  kísérletekkel való egyezéshez; 
D : ábráról becsült érték.
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26 TOM PA K.

j á n  s z á m o l t  e l m é l e t i  é r t é k e k  k i s e b b e k ,  i l l e t v e  n a g y o b b a k ,  m i n t  a  m é r t  é r t é k e k ,  j ó  
a z  e g y e z é s  a z  A l f r e d — V a n  O s t e n b u r g - f é l e  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n  s z á m o l t a k k a l .

C u — M n  h í g ö t v ö z e t - o l v a d é k o n  m é r t  K n i g h t - e l í o l ó d á s  m a x i m á l i s  a  C u — 3 d  á t 
m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s - s o r b a n ,  é r t e l m e z é s e  [ G ,  I] a  ( I I I .  14. b . )  f o r m u l á v a l  l e í r t  s p i n -  
s í í r ü s é g - o s z e i l l á c i ó  o k o z t a  K n i g h t - e l t o l ó d á s  a l a p j á n ,  f e l h a s z n á l v a  a  s z u s z c e p t i b i l i t á s -  
m é r é s e k  e r e d m é n y e i t .

T o v á b b á  a  I V .  t á b l á z a t b a n  m e g a d j u k  a z  á l t a l á n o s a n  i s m e r t  k é z i k ö n y v e k b e n  
t a l á l h a t ó  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s  é s  s z e n n y e z é s  o k o z t a  r á c s d e f o r m á c i ó  é r t é k é t ,  a m i r e  
v a g y  h i v a t k o z u n k ,  v a g y  f e l h a s z n á l j u k  a  k i é r t é k e l é s n é l .

A z  e l m é l e t i  é s  k í s é r l e t i  é r t é k e k  ö s s z e h a s o n l í t á s á r a  a z  e g y e s  ö t v ö z e t e k n é l  s a j á t  
e r e d m é n y e i n k  d i s z k u s s z i ó j á v a l  p á r h u z a m o s a n  m é g  v i s s z a t é r ü n k .

b )  K v a d ru p ó l e ffek tus-m érések

A m i n t  m á r  e m l í t e t t ü k ,  a z  ö s s z e f o g l a l á s  r ö v i d ,  a z  é r d e k l ő d ő  o l v a s ó  a z  e r e d e t i  
i r o d a l o m b a n  m e g t a l á l j a  a  r é s z l e t e k e t .  K ü l ö n  m e g e m l í t j ü k  a  k i é r t é k e l é s  m ó d s z e r é t ,  
u g y a n i s  a  m é r t  „ k i s z ó r á s i ”  s z á m  é s  a z  e l e k t r o m o s  t é r g r a d i e n s  k ö z t i  k a p c s o l a t  n e m  
t r i v i á l i s .  A  m á s o d r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  a l k a l m a z o t t  k i é r t é k e l é s i  m ó d s z e r e k e t  n e m  
i t t  i s m e r t e t j ü k ,  h a n e m  a z  e l s ő r e n d ű  m é r é s e k  k i é r t é k e l é s é n é l ,  é s  u t a l u n k  a r r a ,  h o g y  
a z  o t t  h a s z n á l t  k i é r t é k e l é s  m á s o d r e n d b e n  a l k a l m a z o t t  e r e d e t i j e  k i n é l  t a l á l h a t ó  m e g .

1. R o w l a n d  e r e d m é n y e i  [ R , 5 ]

A  s o k s z o r  i d é z e t t  c i k k  a  n e m - á t m e n e t i  l e n i  s z e n n y e z ő k ,  M g ,  Z n ,  C d ,  A I ,  C ia ,  
J n ,  S i ,  G e ,  S n .  P ,  A s ,  S b ,  A g ,  A u  á l t a l  k e l t e t t ,  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l e l T e k t u s r a  
v o n a t k o z ó  s z i s z t e m a t i k u s  v i z s g á l a t  e r e d m é n y e i t  t a r t a l m a z z a .  A  m é r é s e k  0 , 5 ...8  a t  % 
m á s o d i k  k o m p o n e n s t  t a r t a l m a z ó  p o r m i n t á k o n  t ö r t é n t e k .  H ő k e z e l é s  h a t á s á r a  a  h i 
d e g e n  r e s z e l t  p o r m i n t á k o n  m é r t  M M R  j e l i n t e n z i t á s  a  h i b a h a t á r o n  b e l ü l  n e m  v á l 
t o z i k .  A  k v a d r u p ó l e í f e k t u s  e r ő s s é g é n e k  s z á m s z e r ű  m u t a t ó j a  a z  nc k i s z ó r á s i  s z á m ,  
a  l o g  D / D 0 - l o g  c  ( D / D „  a  t i s z t a  r é z r e  n o r m á l t  c e n t r á l i s  k o m p o n c n s j á r u l é k ,  c  s z e n y -  
n y e z é s k o n c e n t r á c i ó )  g ö r b e  i r á n y t a n g e n s e .

A  ( I I I ,  1) f o r m u l á v a l  t ö r t é n ő  ö s s z e h a s o n l í t á s t  r é s z b e n  K o lm — V osko  [ K ,  4] , r é s z 
b e n  m a g a  R o w l a n d  v é g e z t e  e l .  K V  a7, a l l - o r - n o t h i n g  m o d e l l t  é s  a z  á l t a l u k  m e g h a t á 
r o z o t t  f á z i s e l t o l ó d á s o k a t  h a s z n á l j á k  fel a z  ö s s z e h a s o n l í t á s n á l .  R o w l a n d  e g y  k ö z e l í t ő  
j e l a l a k n a k  é s  a  d e r i v á l t  j e l  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  v e t t  i n t e n z i t á s á n a k  a  K o h n — V o s k o - f é l e  
t é r g r a d i e n s  a l a p j á n  s z á m í t ó g é p p e l  s z á m o l t  é r t é k é t  h a s o n l í t j a  ö s s z e  a  k í s é r l e t i  é r t é k 
k e l .  R o w l a n d  s z e r i n t  a  K o h n — V o s k o - f é l e  t é r g r a d i e n s t  1 , 1 . . . 1 , 5  f a k t o r r a l  s z o r o z n i  
k e l l ,  h o g y  a  k í s é r l e t t e l  e g y e z ő  e r e d m é n y t  k a p j o n .

V é g e r e d m é n y ü l  a  q ( r ) ~ r ~ 3 f ü g g é s t  b i z o n y í t o t t n a k  t e k i n t i ,  j ó  a  k o r e l á c i ó  a  t é r 
g r a d i e n s  e r ő s s é g e  ( k i s z ó r á s i  s z á m )  é s  a  s z e n n y e z é s - m á t r i x  v a l e n c i a k ü l ö n b s é g  k ö z ö t t ,  
u g y a n a k k o r  nc é s  a  r á c s d e f o r m á c i ó  k ö z i i t t  n e m  l á t s z i k  ö s s z e f ü g g é s .

2 .  S a g a l y n  é s  m t s a i  [S ,  1] e r e d m é n y e i

T u l a j d o n k é p p e n  R o w l a n d  e l ő z ő  p o n t b a n  e m l í t e t t  m é r é s é n e k  ú j r a é r t é k e l é s é r ő l  
v a n  s z ó .  A z  ú j  g o n d o l a t  a z ,  h o g y  a  ( I I I ,  I I )  f o r m u l á v a l  l e í r t  „ t ö I t é s ” - e l f e k t u s h o z  a  
s z e n n y e z é s  o k o z t a  r á c s d e f o r m á c i ó b ó l  s z á r m a z ó  „ m é r e t " - e f i c k t u s  ( ( I I I ,  1 2 ) - f o r m u l a )  
a d ó d i k ;  e z  u t ó b b i  a  r ö n t g e n d i l f r a k c i ó v a l  m e g h a t á r o z o t t  1 /a-da/dc  e g y s é g n y i  k o n 
c e n t r á c i ó r a  v o n a t k o z ó ,  v i s z o n y l a g o s  r á c s á l l a n d ó - v á l t o z á s s a l  a r á n y o s .  E z  a  f e l t e v é s  a  
s z e n n y e z é s  k ö z v e t l e n  k ö r n y e z e t é b e n  e r ő s e n  v i t a t h a t ó  [ F ,  6],
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K i é r t é k e l é s i  m ó d s z e r ü k b e n  a z  e g y  s z e n n y e z é s r e  e x t r a p o l á l t  k i s z ó r á s i  s z á m o t  h a 
s o n l í t j á k  ö s s z e  a  m é r é s s e l  ( e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f T e k t u s  t a r t o m á n y b a  e s ő  v á l t o z a t á t  
a  V I I .  f e j e z e t b e n  i s m e r t e t j ü k ) .

A  k i é r t é k e l é s  s o r á n  a - t  é s  A-t p a r a m é t e r n e k  t e k i n t i k .  A  l e g j o b b  e g y e z é s s e l  k a 
p o t t  n u m e r i k u s  é r t é k  n a g y s á g r e n d i l e g  e l t é r  a z  i r o d a l o m b a n  t a l á l h a t ó  m á s  m ó d o n  
m e g h a t á r o z o t t  X  é r t é k e k t ő l .  E  p r o b l é m á r a  a z  V .  f e j e z e t b e n  m é g  v i s s z a t é r ü n k .

K ö v e t k e z t e t é s e i k :  a  d e f o r m á c i ó  o k o z t a  t é r g r a d i e n s  f i g y e l e m b e  v é t e l e  j o b b  e g y e 
z é s r e  v e z e t e t t  a  k í s é r l e t i  é s  e l m é l e t i  e r e d m é n y e k  k ö z ö t t .

A  „ t ö l t é s " -  é s  . , m é r e t " - e f f e k t u s  k ö z e l  a z o n o s  n a g y s á g ú .  A  A é r t é k  e l t é r é s e  a  
t ö b b i  i r o d a l m i  é r t é k t ő l  r é s z b e n  a  v o n a l k i s z é l e s e d é s  e l m é l e t i  é s  k í s é r l e t !  é r t é k é n e k  
e l t é r é s é v e l  k a p c s o l a t o s  ( a  d e f o r m á l t  t i s z t a  r é z e n  k a p o t t  A - k a t  v o n a l s z é l e s s é g - m é r é -  
s e k b ő l  h a t á r o z t á k  m e g ,  V . f e j . ) .

T o v á b b i  j a v u l á s t  v á r n a k  a  n e m  t e n g e l y s z i m m e t r i k u s  t é r g r a d i e n s e k  f i g y e l e m b e 
v é t e l é t ő l .

3. Á t m e n e t i  f é m - s z e n n y e z é s

A l i g  v a n  m e g e m l í t e n i  v a l ó n k .  A  nem  m ágneses  á t m e n e t i  f é m - s z e n n y e z é s t  t a r 
t a l m a z ó  C u  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k  k ö z ü l  R o w la n d  [ R ,  5] v a l a m i n t  R o w la n d  é s  S h io ta n i  
[ R ,  6] ( l á s d  m é g  [B .  3])  h a t á r o z t a  m e g  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s  k i s z ó r á s i  
s z á m a i t  C u — N i ,  C u — P d  é s  C u — P t  h í g  ö t v ö z e t e k e n ,  n c é r t é k e  r e n d r e  1 9 ;  3 8 ;  6 0 .  
R o w la n d  [ R ,  5] e r e d e t i  á b r á j á r ó l  2 4  é r t é k  o l v a s h a t ó  le  C u — N i - r e ,  a  s z ö v e g g e l  e l l e n 
t é t b e n .

Cm— N i - r c  i s m e r e t e s  m é g  C h ap m an  é s  S e y m o u r  [ C .  2] m é r é s e  h ő k e z e l t  m i n t á n ;  
a  3 M c / s - o n  k a p o t t  nc — 2 8 ± 2  é s  7  M c / s - o n  p e d i g  1 8 ± l .  A  m é r é s  k i é r t é k e l e t l e n .  
R o w l a n d  é s  S h i o t a n i  e r e d m é n y e i t  B e a l  M o n o d  é r t é k e l t e  k i  a z  „ a I l - o r - n o t h i n g ” - m o d e l l  
é s  a z  á l t a l a  m e g h a t á r o z o t t  h á r o m  f á z i s e l t o l ó d á s  a l a p j á n  [B ,  3] , A  k o n k l ú z i ó  d o m i 
n á n s  d  r e z o n a n c i a  s z ó r á s  é s  a  s z e n n y e z é s e n  l o k a l i z á l t  0 . 8 2  (C u — N i ) ,  0 , 7 7  (C u — P d )  
é s  0 , 9 9 ( 0 / — P l )  3d, 4 d. 5d  l y u k .

M á g n e se s  s z e n n y e z ő t  t a r t a l m a z ó  C u  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k  k ö z ü l  c s a k  C u — M n - o n  
t ö r t é n t e k  k v a d r u p ó l e f T e k t u s - m é r é s e k ,  M a ts u o  [ M ,  I] t e s z  e l ő s z ö r  k v a d r u p ó l e f l f e k t u s -  
r ó l  e m l í t é s t .  E r e d m é n y e i t  n e m  é r t é k e l i  k i ,  é s  k i é r t é k e l é s  e s e t é n  i s  g o n d o t  o k o z n a  
a z ,  h o g y  h ő k e z e l e t l e n  m i n t á k o n  m é r t ,  t o v á b b á  m i n t á i  k v a d r u p ó l e f f e k t u s  s z e m p o n t 
j á b ó l  a z  e l s ő -  é s  m á s o d r e n d ű ,  i l l e tv e  a z  á t m e n e t i  t a r t o m á n y b a  e s n e k  ( l á s d  V I .  f e 
j e z e t ) .

L u m p k in  [ L ,  3]  a  0 , 1 . . . 2  a t  Vó M n  t a r t a l m ú  m i n t á k o n  m é r t  k i s z ó r á s i  s z á m o t  
t ö l t é s s í i r ű s é g  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s -  é s  s p i n s ű r ű s é g - v á l t o z á s b ó l  e r e d ő  j á 
r u l é k r a  b o n t o t t a  s z é t .  v i t a t h a t ó a n .  A z  íg y  m e g h a t á r o z o t t  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  
k i s z ó r á s i  s z á m o k  a  f r e k v e n c i a  f ü g g v é n y é b e n  4  M H z - b e n  h c = 1 1 4 ;  8 M H z - e n  8 0 ;  é s  
1 2 ,8  M H z - e n  6 3 ,  a n o m á l i s a n  n a g y n a k  t ű n n e k  a  R o w l a n d - f é l e  e r e d m é n y e k k e l  ö s s z e 
h a s o n l í t v a ,  a z  á t m e n e t i  f é m e k e t  is b e l e é r t v e .  A  m é r é s e k e t  B la n d in  é s  C a ro li  [B ,  6], 
[B ,  7] é r t é k e l i  k i  a  (F I I ,  9 — 1 0 ) - f o r m u l á k  é s  a  D a n ie l  á l t a l  [ D ,  1] m e g h a t á r o z o t t  f á z i s -  
e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n ,  é s  „ k i e l é g í t ő ”  e g y e z é s t  k a p n a k .

A z  i r o d a l o m b a n  t a l á l h a t ó  [ C ,  2], [ M ,  1], [L ,  3] , t o v á b b á  s a j á t  n e m  p u b l i k á l t  
m é r é s i  e r e d m é n y e i n k  [T ,  7] i g e n  n a g y  s z ó r á s t  m u t a t n a k ,  u g y a n a k k o r  a  L u m p k i n é v a l  
k ö z e l  a z o n o s  k o n c e n t r á c i ó j ú  ö t v ö z e t e k e n  m é r t  a m p l i t ú d ó k  l o g  D / D „ — e  s k á l á b a n  
n e m  f e k s z e n e k  e g y e n e s e n ,  s z e m b e n  L u m p k i n  m é r é s i  e r e d m é n y e i v e l  ( l á s d  IV .  A .  b .  1. 
á b r a ) .
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28 TO M P A  K.

L u m p k i n  0 ,1  a t  % m i n t á j a  f e l t e h e t ő e n  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  e f f e k t u s  t a r t o m á 
n y á b a  e s i k ,  í g y  a z  á l t a l a  m é r t  e f f e k t u s  e l s ő -  é s  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l - s p i n s ü r ű s é g  
o k o z t a  i n h o m o g é n  K n i g h t - e l t o l ó d á s  é s  —  h ő k e z e l e t l e n  m i n t á k r ó l  l é v é n  s z ó  —  d i s z -  
l o k á c i ó k  o k o z t a  e f f e k t u s o k  k e v e r é k e .

T e k i n t e t t e l  a r r a ,  h o g y  a z  A  p o n t b ó l  l é n y e g e s  i n f o r m á c i ó t  k e l l  t o v á b b í t a n i ,  a z  
ö s s z e f o g l a l á s t  é s  a n n a k  k ö v e t k e z m é n y e i t  k ü l ö n  p o n t b a n  t á r g y a l j u k .

B .  Ir o d a lm i e red m ények  összefog la lása , k ö ve tk e zm é n yek

a )  Ö ssze fo g la lá s

S z i s z t e m a t i k u s  m é r é s  f o l y t  a  n e m - á t m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s t  t a r t a l m a z ó  h í g  ö t 
v ö z e t e k e n  a  n a g y o b b  k o n c e n t r á c i ó - t a r t o m á n y b a n ,  é s  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k -  
t u s t  t a n u l m á n y o z t á k .  A  K o h n — V o s k o - f é l e  e l m é l e t  é s  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n  k a 
p o t t  e r e d m é n y  a l u l b e c s ü l i  a  k í s é r l e t i  e r e d m é n y e k e t ,  a z  e g y e z é s h e z  a z  e l m é l e t i  é r t é k e k e t  
1 , 1 . . . 1 , 5  f a k t o r r a l  s z o r o z n i  k e l l .  N a g y o n  h i á n y o s a k  a z  á t m e n e t i  f é m s z e n n y e z ő k r e  
v o n a t k o z ó  e r e d m é n y e k .  A  k í s é r l e t i  é s  e l m é l e t i  e r e d m é n y e k  k ö z ö t t  i t t  i s  1.5 f a k t o r  
e l t é r é s  v a n .  A  l é n y e g e s  n u m e r i k u s  e r e d m é n y e k e t  a z o k r a  a z  ö t v ö z e t e k r e ,  a m e l y e k e n  
m i  i s  v é g e z t ü n k  m é r é s e k e t ,  a  I V .  t á b l á z a t  t a r t a l m a z z a .

E l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s r a  v o n a t k o z ó  m é r é s i  e r e d m é n y  r é z  a l a p ú  h í g  ö t v ö 
z e t e n  e g y á l t a l á n  n i n c s .

b )  K ö ve tk e z te té se k

A  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s r a  v o n a t k o z ó  e r e d m é n y e k  ú g y  t e r j e d t e k  e l  a z  
i r o d a l o m b a n ,  m i n t  „ a  k v a d r u p ó l e f f e k t u s r a ' ’ v o n a t k o z ó k  ( l á s d  p l .  K it t e l :  Q u a n t u m  
t h e o r y  o f  S o l i d s  [ K ,  2 ] ) .  a m i b ő l  a  b e v i t t  s z e n n y e z é s  o k o z t a  p e r t u r b á c i ó  h a t ó t á v o l s á 
g á r a  t é v e s  k ö v e t k e z t e t é s e k e t  v o n t a k  le .

A z  a z o n o s  n a g y s á g ú  „ m é r e t ” - e f f e k t u s  m i a t t  a  k v a d r u p ó l e f f e k t u s  v i z s g á l a t á t  n e m  
t e k i n t e t t é k  a  s z e n n y e z é s  o k o z t a  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s s a l  e k v i 
v a l e n s  v i z s g á l a t i  m ó d s z e r é n e k  [ G ,  3].

A m i  a z  e l m é l e t t e l  t ö r t é n t  ö s s z e h a s o n l í t á s t  i l l e t i ,  a  s z e n n y e z é s ,  k ö z v e t l e n  k ö r n y e 
z e t é b e n  m é r t  e r e d m é n y e k e t  a s z i m p t o t i k u s  f o r m u l á k  a l a p j á n  é r t é k e l t é k  k i ,  a m i n e k  a 
j o g o s u l t s á g a  l e g a l á b b  is  b i z o n y í t á s r a  s z o r u l .

c )  A  d issze rtác ió  k o n k ré t  cé lk itűzése

K é z e n f e k v ő ,  h o g y  a z  e l s ő r e n d ű e n  p e r t u r b á l t  t a r t o m á n y  v i z s g á l a t á t  t ű z z ü k  k i  
c é l u l ,  n e m c s a k  a z é r t ,  m e r t  n e m  v i z s g á l t á k ,  h a n e m  m e r t :  a  v á r h a t ó a n  h o s s z a b b  h a t ó -  
t á v o l s á g ú  e f f e k t u s  (</-val é s  n e m  q 2-t e l  a r á n y o s )  s o k k a l  t ö b b  m á t r i x  m a g o t  é r i n t ,  
m i n t  a  m á s o d r e n d ű ,  íg y  k e v é s b é  f ü g g  </>-től. A z  a s z i m p t o t i k u s  t a r t o m á n y r ó l  a d  
f e l v i l á g o s í t á s t ,  íg y  a z  a s z i m p t o t i k u s  e l m é l e t t e l  v a l ó  ö s s z e h a s o n l í t á s  j o g o s a b b .

A z  e l s ő -  é s  m á s o d r e n d ű  m é r é s  a  s z e n n y e z é s t ő l  k é t  k ü l ö n b ö z ő  t á v o l s á g ú  t a r t o 
m á n y b a n  v a l ó  m i n t a v é t e l t  j e l e n t ,  a m i  a z t  h i s z e m  e g y e d ü l á l l ó  l e h e t ő s é g .  A z  a s z i m p t o 
t i k u s  v i s e l k e d é s  t i s z t á z á s a  u t á n  r e m é l h e t ő l e g  m ó d  n y í l i k  a  p r e a s z i m p t o t i k u s  v i s e l 
k e d é s  t i s z t á z á s á r a  i s ,  a z a z  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s  e l l e n t m o n d á s a i n a k  a  

t i s z t á z á s á r a .
V a l ó b a n  h í g  ö t v ö z e t e k  v i z s g á l a t á t  t e s z i  l e h e t ő v é ,  s z e m b e n  a  m á s o d r e n d b e n  p e r 

t u r b á l t  t a r t o m á n n y a l ,  é s  í g y  a z  e g y  s z e n n y e z é s r e  e x t r a p o l á l t  k é p  j o g o s a b b ,  m i n t  o t t .
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A m i  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s s a l  v a l ó  ö s s z e h a s o n l í t á s t  i l l e t i ,  m i k r o f i z i k a i  l é n y e g é 
b ő l  k ö v e t k e z i k  a z  e l ő n y e .  A  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  j e l l e m z ő i  e g y e t l e n  h ő m é r s é k 
l e t e n  t ö r t é n ő  m é r é s s e l  m e g h a t á r o z h a t ó k ,  s z e m b e n  a  s z ó r á s i  h a t á s k e r e s z t m e t s z e t  e x t r a 
p o l á c i ó s  e l j á r á s á v a l .  í g y  p l .  h ő m é r s é k l e t f ü g g ő  s z ó r á s  ( K o n d o - p r o b l é m a ,  V I I I .  f e j e z e t )  
e s e t é n  e l ő n y ö s e n  h a s z n á l h a t ó ,  n e m  is  b e s z é l v e  a  k ö z v e t l e n  s z a t e l l i t d e t e k t á l á s  n y ú j t o t t a  
l e h e t ő s é g e k r ő l .

T o v á b b á  c é l u l  t ű z z ü k  ki ' a  A e m p i r i k u s  p a r a m é t e r  é r t é k é n e k  a  m e g h a t á r o z á s á t  
é s  a  p a r a m é t e r  é r t e l m e z é s é t ,  m e r t  a  m e g l e v ő  b i z o n y t a l a n s á g  e l o s z l a t á s a  h í g  ö t v ö z e t e 
k e n  v é g z e t t  m é r é s  k i é r t é k e l é s e  s z e m p o n t j á b ó l  k u l c s k é r d é s .  E z z e l  a  k é r d é s s e l  f o g l a l k o 
z u n k  a z  V . f e j e z e t b e n .

V .  M é r é s  r u g a l m a s a n  d e f o r m á l t  k o c k a t e x t ú r á s  r é z  f ó l i á n

A  f e j e z e t b e n  t á r g y a l t  m é r é s  c é l j a  a  s z e n n y e z é s t ő l  n a g y o b b  t á v o l s á g b a n  f e l l é p ő  
r á c s d c f o r n i á c i ó  k v a d r u p ó l e l T e k t u s r a  g y a k o r o l t  h a t á s á n a k  f ü g g e t l e n  m e g h a t á r o z á s a  
a  r u g a l m a s s á g i  h a t á r i g  m e g n y ú j t o t t  k o c k a t e x t ú r á s  r é z  f ó l i á n .  E l t é r ő e n  a  t ö b b i  f e j e 
z e t t ő l ,  a  k é r d é s  m i n d e n  r é s z l e t é t  i t t  t á r g y a l j u k ,  m e r t  a  p r o b l é m a  ö n m a g á b a n  is  z á r t ,  
é s  a m i t  a  f e j e z e t b ő l  a  h í g  ö t v ö z e t e k  t e r ü l e t é r e  t o v á b b  k e l l  v i n n ü n k ,  a z  c s a k  e g y  b e c s 
l é s  a z  e f f e k t u s  v á r h a t ó  n a g y s á g á r ó l .

Á t t e k i n t j ü k  a z  i r o d a l o m b a n  t a l á l h a t ó  A e m p i r i k u s  p a r a m é t e r r e  v o n a t k o z ó  é r t é 
k e k e t ;  i s m e r t e t j ü k  a z  á l t a l u n k  v é g z e t t  k í s é r l e t  r é s z l e t e i t ,  m a j d  a n n a k  k i é r t é k e l é s é t ,  
m e g a d j u k  a  A f e l s ő  h a t á r á t ,  m a j d  r á m u t a t u n k  a r r a ,  h o g y  a  A p a r a m é t e r  h e l y e t t  f é m 
f i z i k a i  s z e m p o n t b ó l  s o k k a l  é r t e l m e s e b b  m e n n y i s é g e k  h a s z n á l h a t ó k .

A .  Ir o d a lm i eredm ények

A  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó  t a r t o m á n y á b a  e s ő  h í g  ö t v ö z e t e k e n  E lő e m 
berben  [B ,  12] A =  6 0  é r t é k e t  k a p o t t ,  a  k i é r t é k e l é s n é l  c s a k  a  „ m é r e t ” - e f f e k t u s t  v é v e  
f i g y e l e m b e .

S a g a ly n  és m u n k a tá rs a i  [S .  I]  R o w l a n d  m é r é s i  e r e d m é n y e i t  ú j r a  k i é r t é k e l v e  
A = - - 1 5 ,  i l l e t v e  |A| =  6 , 7  é r t é k e k e t  k a p t a k ,  a  „ t ö l t é s ” - é s  „ m é r e t ” - e f f e k t u s o k  ö s s z e -  
a d á s i  m ó d j á t ó l  f ü g g ő e n .  V é l e m é n y ü n k  s z e r i n t ,  h a  a z  e f f e k t u s o k  e g y á l t a l á n  ö s s z e 
a d ó d n a k .  a k k o r  e l ő j e l e s e n  a d ó d n a k  ö s s z e .  E z e k  v o l t a k  a  m á s o d r e n d ű  t a r t o m á n y b a  
e s ő  m é r é s e k .

A z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó  t a r t o m á n y á b a n :  p l a s z t i k u s a n  d e f o r m á l t  
f ó l i á k o n  F a u lk n e r  [ F ,  1] A : 0 , 4 - e t .  O g u r ta n i és m u n k a tá rs a i  [ O ,  2]  F a u l k n e r  m é r é s é t  
ú j r a  k i é r t é k e l v e  A =  0 . 4 - e t ;  A ve rb u ch  és m u n k a tá rs a i  [ A ,  2]  r e s z e l t ,  h ő k e z e l e t l e n  p o r 
m i n t á n  A — 1,2 é r t é k e t  k a p o t t .

R u g a l m a s a n  d e f o r m á l t  a n i z o t r o p  k r i s z t a l l i t  o r i e n t á c i ó j ú  f ó l i a m i n t á n  F a u lk n e r  
[ F ,  2] f e l s ő h a l á r  b e c s l é s e  A í r  7.

A  k a p o t t  é r t é k e k  s z ó r á s a  n a g y .  F e l  k í v á n j u k  h í v n i  a  f i g y e l m e t  a r r a ,  h o g y  a  m á s o d 
r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  s o k k a l  n a g y o b b  A - ra  v a n  s z ü k s é g  a z  e r e d m é n y e k  é r t e l m e z é s é 
h e z ,  m i n t  a z  e l s ő r e n d ű e n  p e r t u r b á l t b a n .  A  l á t s z ó l a g o s  e l l e n t m o n d á s  f e l o l d á s a  v a l ó 
s z í n ű l e g  a z ,  h o g y  k ö z v e t l e n ü l  a  s z e n n y e z é s  k ö r ü l  a  d e f o r m á c i ó  l é n y e g e s e n  n a g y o b b ,  
m i n t  a z  á t l a g o s  [ F ,  6].

M e g j e g y e z z ü k  m é g ,  h o g y  a  k i é r t é k e l é s e k  s o r á n  f e l h a s z n á l t  p o n t - i o n  m o d e l l b e n  
s z ü k s é g e s  ö s s z e g e z é s t  c s a k  a z  e l s ő  s z o m s z é d o k r a  v é g e z t é k  e l .
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B. S a já t  e red m énye in k

A  k ö v e t k e z ő k b e n  a z  e l v é g z e t t  k í s é r l e t t e l ,  a  s z ü k s é g e s  e l m é l e t e k k e l  é s  a  k í s é r l e t  
k i é r t é k e l é s é v e l  f o g l a l k o z u n k ,  k i s s é  r é s z l e t e s e b b e n .

a )  A  k ís é r le t  és e red m énye

A  d e f o r m á c i ó  h a t á s á t  e l v i l e g  l e g e g y s z e r ű b b e n  e g y  i r á n y b a n  r u g a l m a s a n  m e g 
n y ú j t o t t  e g y k r i s t á l y o n  l e h e t n e  t a n u l m á n y o z n i .  A  f e l l é p ő  p r o b l é m á k  m e g k e r ü l é s e  é r 
d e k é b e n  m é r é s e i n k e t  a  k o r á b b a n  m á r  a l k a l m a z o t t  k o c k a t e x t ú r á s  r é z  f ó l i á n  v é g e z 
t ü k  e l .  A  m e g n y ú l á s  < 100) .1V i r á n y a  k ö z e l í t ő l e g  a  k r i s z t a l l i t o k  ( 1 0 0 )  i r á n y á v a l  e s e t t  
e g y b e ,  a z  e g y e s  k r i s z t a l l i t o k  ( 1 0 0 )  i r á n y á n a k  e l t é r é s e  a z  ( I 0 0 ) av i r á n y t ó l  k i s e b b ,  
m i n t  6 , 5 °  [B ,  5]. A z  i r á n y s z ó r á s t  a  k i é r t é k e l é s n é l  n e m  v e t t ü k  f i g y e l e m b e .

A  m é r é s e k e t  6 , 5  M H z  f r e k v e n c i á n ,  s z o b a h ő m é r s é k l e t e n  v é g e z t ü k  e l ,  a  j e l / z a j  
v i s z o n y  j a v í t á s a  é r d e k é b e n  a  f á z i s é r z é k e n y  d e t e k t o r  u t á n  a n a l ó g  i n t e g r á t o r  f o k o z a t o t  
[ T ,  4]  a l k a l m a z t u n k .  A  ~ 5 0 m g  e f f e k t i v  t ö m e g ű  m i n t á n  k a p o t t  M M R  j e l  j e l / z a j  
v i s z o n y a  5 0 : 1 .  A  f ó l i a m i n t a  é s  a  b e r e n d e z é s  r é s z l e t e i v e l  k a p c s o l a t b a n  a  k o r á b b i  
m u n k á i n k r a  u t a l u n k  [ T ,  5], [ T ,  6],

A  m é r ő f e j  k o n s t r u k c i ó j a  a  V .  B. a - l .  á b r á n  l á t h a t ó .  A  h o m o g é n  d e f o r m á c i ó  
b i z t o s í t á s a  é r d e k é b e n  c s a k  a  f ó l i a  k é t  v é g é t  r ö g z í t e t t ü k ,  a  k ö z b ü l s ő  f o r d u l á s i  p o n t 
b a n  a l k a l m a z o t t  g ö r g ő k ö n  a  f ó l i a  s z ü k s é g  s z e r i n t  k ö n n y e n  e l m o z d u l h a t o t t .  A  f ó l i a  
k e r e s z t m e t s z e t e  0 , 0 2  m m X 8 m m ,  a  t e l j e s  k e r e s z t m e t s z e t  e n n e k  n é g y s z e r e s e ,  a z  a l k a l 
m a z o t t  h ú z ó e r ő  3 ,1  k p ,  a  r e l a t í v  m e g n y ú l á s  3 ,8  • 1 0 " 4, a m i  l á g y  s z a l a g r a  v o n a t k o z ó a n  a  
r u g a l m a s  h a t á r i g  t ö r t é n ő  m e g n y ú l á s t  j e l e n t .

A z  M M R  s p e k t r u m  a m p l i t ú d ó j a  é s  m á s o d i k  m o m e n t u m a  a  m e g n y ú l á s  h a t á s á r a  
n e m  v á l t o z i k .  A z  a m p l i t ú d ó  m é r é s h i b á j a  ~ l % .  a  m á s o d i k  m o m e n t u m  m é r é s h i b á j a  

~  ± 0 , 2  G 2.

V.B.a.-l. ábra
Mérőfej és anyagminta a rugalmas deformáció alatt történő MMR méréshez.

b )  T é rg ra d ie n s  a  ru g a lm asan  d e fo rm á lt  köb ös fém rácsb an

H o m o g é n  d e f o r m á c i ó t ,  p o n t o s a b b a n  a  r e z o n a n c i á h o z  h o z z á j á r u l ó  m a g o k  h e 
l y é n  a z o n o s  t é r g r a d i e n s t  t é t e l e z v e  f e l ,  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f T e k t u s  f e l l e p t e  v a r h a t o .  
A  s z a t e l l i t e k  f r e k v e n c i a - e l t o l ó d á s a  ( l á s d  I I .  1 f o r m u l a )  1 =  3 / 2  s p m  e s  a z  a l l a n d o  
m á g n e s e s  t é r r e  m e r ő l e g e s ,  .v i r á n y ú  t e n g e l y s z i m m e t r i k u s  e l e k t r o m o s  t e r g r a d i e n s  

e s e t é n :
e Q

A v =  ± - £ < P xx,
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a h o l  (pxx-eI j e l ö l t ü k  a z  x  i r á n y ú ,  / / „ - r a  m e r ő l e g e s  t é r g r a d i e n s t ,  ipxx-et p o n t t ö l t é s -  
k ö z e l í t é s b e n ,  a  S h o l l - e l m é l e t  a l a p j á n  é s  a  f e n o m e n o l o g i k u s  e l m é l e t  a l a p j á n  s z á 
m o l j u k  k i .

I . P o n ttö lté s- m o d e ll

A  d e f o r m á c i ó b a n  a  l i n e á r i s  t a g o t  m e g t a r t v a  a z  ö s s z e f ü g g é s  e g y s z e r ű e n

X  =  e m p i r i k u s  p a r a m é t e r ,  h e l y v e k t o r ,  0 , ,  r f é s  x  á l t a l  b e z á r t  s z ö g ,  r ,  é s  0 ( i s  a  
d e f o r m á l a t l a n  r á c s r a  v o n a t k o z n a k ,  e  a z  * | | ( I O O ) av i r á n y ú  r e l a t í v  m e g n y ú l á s ,  v P o i s -  
s o n - v i s z o n y .  D i g i t á l i s  s z á m í t ó g é p p e l  a z  ö s s z e g z é s t  e l v é g e z v e  a z  e l s ő  n  k o o r d i n á 
c i ó s  h é j r a

e r e d m é n y t  k a p t u n k  - - / k (l)  =  2. I 2 ; A.'(2 ,= 0 , 6 2 ;  1 .28  á l l a n d ó k k a l  — . a h o l  a  a
r á c s á l l a n d ó .  A z  e l s ő  k o o r d i n á c i ó s  h é j r a  k a p o t t  e r e d m é n y  m e g e g y e z i k  [ F ,  I]  é s  [S ,  I] 
e r e d m é n y é v e l .

2 .  A  S lio ll- e lm é le t a la p já n  szám o lt té rg rad ien s

A z  e l m é l e t  [S ,  5] s z e r i n t  a  m a g o k  h e l y é n  l e v ő  t é r g r a d i e n s  a  t ö b b i  i o n t ó l  s z á r m a z ó  
o s z c i l l á c i ó  á r n y é k o l t  p o t e n c i á l o k  m e g f e l e l ő  d e r i v á l t j a i n a k  a z  ö s s z e g e ,  a z  e g z a k t  
e l e k t r o n h u l l á m f ü g g v é n y n e k  i s m e r e t e  n é l k ü l  k i s z á m í t h a t ó .  A  p o t e n c i á l  o s z c i l l á c i ó  f o r 
m á j a  a  d i e l e k t r o m o s  f ü g g v é n y  < / = 2 A > - n é l  f e l l é p ő  s z i n g u l a r i t á s á n a k  a  k ö v e t k e z m é n y e .

A  S h o l l - c l m é l e t b e n  a z  a n t i s h i e l d i n g  f a k t o r  [S ,  1 1] f i g y e l e m b e v é t e l é n  t ú l m e n ő e n  
s z ü k s é g e s  a  v e z e t é s i  e l e k t r o n o k  B l o c h - k a r a k t e r é n e k  a  s z á m í t á s b a  v é t e l e  is  a h h o z ,  
h a s o n l ó a n ,  a h o g y a n  K o lm  é s  V osko  [ K , 4 ]  é s  k é s ő b b  B e a l- M o n o il  é s  K o h n  [B ,  2] 
t e t t e  e l m é l e t ü n k b e n  a z  a  n ö v e k e d é s i  f a k t o r  b e v e z e t é s é v e l ,  n. s z á m o l t  é r t é k e  2 5 ,5

H a  a z  í g y  m ó d o s í t o t t  e l m é l e t e t  a z  ( 1 0 0 )  i r á n y b a n  m e g n y ú j t o t t  r é z  e g y k r i s t á l y r a  
a l k a l m a z z u k  é s  a  d e f o r m á c i ó b a n  c s a k  a  l i n e á r i s  t a g o t  t a r t j u k  m e g ,  a z t  k a p j u k ,  
h o g y

A z  A  á r n y é k o l t  p o t e n c i á l  a m p l i t ú d ó j á t  k é t f é l e k é p p e n  s z á m o l j u k  k i :
a )  a  S h o l l  á l t a l  j á r t  ú t o n ;  f e l t é v e ,  h o g y  a z  á r n y é k o l a t l a n  p o t e n c i á l  -I-e i o n t ö l 

t é s b ő l  s z á r m a z ó  C o u l o m b - p o t e n c i á l ,  a k k o r  A  =  3 , 9 5 - 1 0  2 c g s -  t ö l t é s e g y 
s é g  • c m " 1 ;

b )  B e a l  M o n o d  é s  K o h n  [B ,  2] ( 2 , 1 2 )  ö s s z e f ü g g é s e  a l a p j á n  ( a m i  a  f á z i s f a k t o r t ó l  
e l t e k i n t v e  a z o n o s  S h o l l  ( 3 , 3 )  f o r m u l á j á v a l ) ,  f e l h a s z n á l v a  a z  i r o d a l o m b ó l  i s 
m e r t  r é z  i o n o k o n  s z ó r t  p a r c i á l i s  h u l l á m o k  f á z i s e l t o l ó d á s a i t  [ M ,  3] , [ F ,  4]

(Pxx — +  v)3 t ’ 2  *a s' n2 ® i(5 c o s 2 0 , — 1),
i r  i

[ K ,  4] .

<pxx — a e ( l  -f v) ^  i>2( r , )  s i n 2 0 , ( 5  c o s 2 0 , — 1),

r ( , 0 , i s m é t  a  d e f o r m á l a t l a n  r á c s r a  v o n a t k o z n a k  é s
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a z  á r n y é k o l t  p o t e n c i á l  a m p l i t ú d ó j á r a  a z  a )  p o n t b a n  m e g a d o t t ó l  3 % - n á l  
k e v e s e b b e l  e l t é r ő  e r e d m é n y  a d ó d i k .  A  B e a l  M o n o d -  é s  K o h n - f é l e  f á z i s -  
e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n  s z á m o l t  a m p l i t ú d ó  v i s z o n t  ~ 4 , 5  f a k t o r r a l  e l t é r ,  é s  e z  a z  
é r t é k  t ú l s á g o s a n  k i c s i n e k  t ű n i k .
A  k i é r t é k e l é s n é l  A  —  3 , 9 - 1 0 _ 2 c g s  t ö l t é s e g y s é g - c m -1 é r t é k k e l  s z á m o l t u n k .  

E l v é g e z v e  i s m é t  a  k i j e l ö l t  ö s s z e g e z é s t  é s  S (n)- n e l  j e l ö l v e  a n n a k  A  ( 2 A , ) 2- te l  o s z t o t t  
é r t é k é t ,  a  k ö v e t k e z ő  e r e d m é n y t  k a p t u k *

3 .  T é rg rad iens-d e fo rm ác ió s  tenzor

A  s z ü k s é g e s  t é r g r a d i e n s  a  d e f o r m á c i ó k  f ü g g v é n y é b e n  k ö n n y e n  f e l í r h a t ó  a  Sliu l-  
m a n  [S ,  7]  é s  S a g a ly n  [S ,  l ] - f é l e  f e n o m e n o l o g i k u s  e l m é l e t  a l a p j á n .  A  k v a d r u p ó l  k ö l 
c s ö n h a t á s b a n  s z e r e p e t  j á t s z ó  t é r g r a d i e n s - k o m p o n e n s e k

a l a k ú a k ,  a h o l  F f J : t é r g r a d i e n s - d e f o r m á c i ó s  t e n z o r  k o m p o n e n s e i ,  et j : d e f o r m á c i ó s  
t e n z o r k o m p o n e n s e k .  S , j i  K r o n e c h k e r - d e l t a .  I z o t r ó p i á t  f e l t é v e  Fu =  $ (Ft i ' f is)> 
t e h á t  t o v á b b  c s ö k k e n t h e t ő  a  f ü g g e t l e n  F tJ k o m p o n e n s e k  s z á m a .

E s e t ü n k b e n  a z o n b a n  s z ü k s é g t e l e n  a  f e l t é t e l e z e t t  i z o t r ó p i á t  k i h a s z n á l n i ,  m e r t  
< p „ - b ő l  a  b a l  o l d a l  m á s o d i k  t a g j a  ú g y i s  k i e s i k .  T o v á b b á  a z  e ,  e rj. = c . . =  — ve 
k o r á b b a n  m á r  a l k a l m a z o t t  j e l ö l é s e k k e l :

e r e d m é n y  a d ó d i k ,  a m i  a z o n n a l  m u t a t j a ,  h o g y  a  d e f o r m á c i ó t ó l  v a l ó  f ü g g é s n e k  c ( l  +  v) 
a l a k ú n a k  k e l l  l e n n i e ,  a m i n t  a z t  k é t  k o r á b b i  m o d e l l ü n k b e n  t é n y l e g e s e n  k a p t u k .

A z  i r o d a l o m b ó l  [ F ,  I] ,  [S ,  1] ( F n  — F n )  k i f e j e z h e t ő  A '-ve l .  A  S h o l l - m o d e l l e l  v a l ó  
ö s s z e h a s o n l í t á s  a  f e n o m e n o l o g i k u s  ( F n  — F n )  m é l y e b b  f i z ik a i  é r t e l m é t  a d j a .  A  v e 
z e t é s i  e l e k t r o n o k  B l o c h - k a r a k t e r é t  f i g y e l e m b e  v é v e  X  é s  ( F a  — F ts)  v é g ü l  i s  a - r a ,  a  
K o h n — V o s k o - f é l e  n ö v e k e d é s i  f a k t o r r a  v e z e t h e t ő  v i s s z a .

c )  A  m érések  k ié rté k e lé se

A  v o n a l s z é l e s s é g n é l  n a g y o b b  s z a t e l l i t e l t o l ó d á s  e s e t é n  A v  k ö z v e t l e n ü l  m e g m é r 
h e t ő  é s  í g y  Á '- rc , v a g y  a - r a  i s  k ö n n y e n  k a p h a t ó  k í s é r l e t i  é r t é k .

A z  M M R  j e l  s z é l e s s é g é n é l  k i s e b b  e l t o l ó d á s n á l  a  r e z o n a n c i a  j e l  m á s o d i k  m o m e n 
t u m á n a k ,  i l l e t v e  a m p l i t ú d ó j á n a k  a  v á l t o z á s á b ó l  h a t á r o z h a t ó  m e g  J v  ( i l l .  v a g y  a )  
[S ,  7] a l a p j á n  a  m á s o d i k  m o m e n t u m  d i p ó l - d i p ó l  é s  k v a d r u p ó l  j á r u l é k a i n a k  a d d i t i -  
v i t á s á t ,  a z  i n t e g r á l i s  i n t e n z i t á s  d e f o r m á c i ó v a l  s z e m b e n i  i n v a r i a n c i á j á t ,  é s  G a u s s - j e l -  

a l a k o t  f e l t é v e

* Az 1. és 2. pontban előforduló összegezés Jánossy A. munkája. A szerző köszönetét fejezi 
ki érte.

S (1) =  0 , 0 2 2 4 4 ;  S (1000> -  - 0 , 0 0 3 4 8

i

<PXX =  { ( F u - f i , ) « ( !  +  »•),
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ö s s z e f ü g g é s  a d h a t ó  m e g ,  a h o l  A / f  a  d e f o r m á l a t l a n  r á c s  ( I O O ) | [ / / „  i r á n y b a n  m é r t  
m á s o d i k  m o m e n t u m a ,  D 0, i l l e t v e  D  a  d e r i v á l t  j e l  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  m é r t  a m p l i t ú d ó j a  
d e f o r m á c i ó  e l ő t t  é s  u t á n ,  S :  r e l a t í v  s z a t e l l i t - i n t e n z i t á s .

A  k ö z e l í t ő l e g  1 % - o s  a m p l i t ú d ó  m é r é s i  h i b á n  b e l ü l  a z  a m p l i t ú d ó  a  d e f o r m á c i ó  
h a t á s á r a  n e m  v á l t o z i k .  E n n e k  a l a p j á n  f e l s ő  h a t á r  a d h a t ó  m e g  a  s z a t e l l i t e k  f r e k v e n c i a  
e l t o l ó d á s á r a :

J v = i 3 7 0  H z .

A  p o n t t ö l t é s - m o d e l l b ő l  a z  e l s ő  s z á z  k o o r d i n á c i ó s  h é j r a  t ö r t é n t  ö s s z e g z é s  a l a p j á n

A ' g 2 , 4

é r t é k  a d ó d i k .  A -va l  j e l ö l v e  a z t  a z  é r t é k e t ,  a m e l y e t  a z  e l s ő  s z o m s z é d o k  t é r g r a d i e n s -  
j á r u l é k á n a k  a  f i g y e l e m b e v é t e l é v e l  k a p u n k  ( a z  i r o d a l m i  ö s s z e h a s o n l í t á s  k e d v é é r t )

A s l , 5

h a t á r f e l t é t e l  a d h a t ó  m e g ,  j ó  e g y e z é s b e n  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s  t a r t o m á n y á 
b a n  m é r t e k k e l .

A  m ó d o s í t o t t  S h o l l - e l m é l e t  a l a p j á n  s z á m o l t  é r t é k b ő l  ( 1 0 0 0  k o o r d i n á c i ó s  h é j r a  
ö s s z e g e z v e )

a  S  2 5

h a t á r  a d ó d i k ,  a m i  e l f o g a d h a t ó  e r e d m é n y n e k  t ű n i k .

Összefoglalva a A probléma tisztázására egy könnyen értelmezhető kísérletet terveztünk (ame
lyik mentes az olyan önmagukban is problematikus kérdésektől, mint a diszlokációk deformációs 
tere és az általuk keltett töltéssűrűség-oszcilláció — Faulkner, Averbuch mérései —) és végeztünk el. 
A kapott negatív kísérleti eredmény alapján A ^ l,5  határértéket kaptunk, ami feljogosít arra, hogy 
a deformáció keltette lérgradienst mérési eredményeink kiértékelésénél első közelítésben elhanya
goljuk. A Sholl-elmélet alapján értelmeztük a X empirikus paramétert, és meghatároztuk az a faktor 
felső határát.

V I .  M é r é s i  e r e d m é n y e k  h í g  ö t v ö z e t e k e n

A  V I .  f e j e z e t b e n  a  m o d e l l - a n y a g o k  k i v á l a s z t á s á t ,  a z  a n y a g m i n t á k  e l k é s z í t é s é t  
é s  m é r é s i  e r e d m é n y e i n k e t  f o g l a l j u k  ö s s z e .  M é r é s i  e r e d m é n y e i n k  k ö z ü l  a z o k a t  a d j u k  
m e g ,  a m e l y e k  a  s z e n n y e z é s  k ö r ü l i  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  a s z i m p t o t i k u s  v i s e l k e d é 
s é n e k  m e g é r t é s é h e z  s z ü k s é g e s e k ,  i l l e t v e  a z  i r o d a l o m m a l  v a l ó  ö s s z e h a s o n l í t á s  k e d 
v é é r t  m e g a d j u k  a  m á s o d r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  m é r t  a d a t o k a t .  A  f e j e z e t  n e m  t a r t a l 
m a z z a  a z o k a t  a  m é r é s i  e r e d m é n y e i n k e t  ( p l .  M M R - s p e k t r u m o k ) ,  a m e l y e k n e k  a z  
i n t e r p r e t á c i ó j á v a l  n e m  f o g l a l k o z u n k .  í g y  m e g e m l í t j ü k  c s u p á n ,  h o g y  a z  e l s ő r e n d ű  
k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó  t a r t o m á n y á b a n  ( t e h á t  k i s  k o n c e n t r á c i ó k n á l )  a  m á s o d i k  m o 
m e n t u m ,  A f2 ( d e f i n í c i ó  [ A ,  l ] - b e n )  l i n e á r i s a n  n ő  a  k o n c e n t r á c i ó v a l ,  a z  M t — c  e g y e 
n e s e k  i r á n y t a n g e n s e  a  Z n — P t  s o r b a n  h a s o n l ó  n ö v e k e d é s t  m u t a t ,  m i n t  a z  e l s ő r e n d ű  
k i s z ó r á s i  s z á m .

3 Fizikai Folyóirat XX/1
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3 4 TOMPA K.

A .  M o d e lla n y a g o k

T e k i n t e t t e l  a r r a ,  h o g y  a  m o d e l l a n y a g o k  b ő  e lv i  v á l a s z t é k a  á l t  r e n d e l k e z é s r e ,  
m i n t á i n k  k o n k r é t  k i v á l a s z t á s á n á l  e g y - e g y  r é s z l e t p r o b l é m a  t i p i k u s ,  l e h e t ő s é g  s z e r i n t  
m o d e l l s z e r ű  h o r d o z ó j á n a k  a  m e g k e r e s é s e  v o l t  a  s z e m p o n t ,  f i g y e l e m b e  v é v e  a  m e t a l l u r 
g i a i  é s  a n a l i t i k a i  n e h é z s é g e k e t  is .  r

a )  A  m o d e llan yag o k  k iv á la s z tá s a

A  v i z s g á l t  a n y a g m i n t á k  a  k ö v e t k e z ő k :  C u — Z n ,  C u — A u ,  C tt—  N i ,  C i i— - P d .  
C u — P t  é s  C u — M n .

A  k i v á l a s z t á s  i n d o k l á s a  n a g y o n  s o k  t r i v i á l i s  e l e m e t  t a r t a l m a z .

C u — Z t t :  A  +  l t ö b b l e t v a l e n c i á v a l  r e n d e l k e z ő  Z n + s z e n n y e z é s  l e g j o b b a n  m e g 
k ö z e l í t i  a  s z a b a d  e l e k t r o n g á z b a  m e r ü l ő  f  e  p o n t t ö l t é s  e lv i  m o d e l l j é t .  A  s z e n n y e z é s  
k e l t e t t e  r á c s d e f o r m á c i ó  k i c s i  ( l/ a - d a / d c  =  0 . 0 5 6 .  a :  r á c s á l l a n d ó ,  e : s z e n n y e z é s  k o n 
c e n t r á c i ó )  a  Z n  a  C u  p e r i ó d u s o s  r e n d s z e r b e l i  s z o m s z é d j a ,  r é z b e n  j ó l  o l d ó d i k .

C u — A u :  A z  A u  a z o n o s  v a l e n c i á j ú  m i n t  a  r é z .  a  s z e n n y e z é s  m a g a  k ö r ü l  l é n y e 
g e s  r á c s d e f o r m á c i ó t  o k o z  ( i/ a - d a / d c  —- 0 , 1 5 ) ,  u g y a n a k k o r  a  P t  n e m e s f é m  s z o m 
s z é d j a .  A z  A i r — P t  p á r  l é n y e g e s  i n f o r m á c i ó t  a d h a t  a  v i r t u á l i s  n í v ó n  t ö r t é n ő  r e z o n a n 
c i a s z ó r á s r ó l .  A z  a r a n y  C u - b a n  j ó l  o l d ó d i k .

C u — N i ,  C u — P d , C u — P t :  A  s z e n n y e z é s e k  a  3 d. Ad, 5d  á t m e n e t i  f é m e k n e k  
u g y a n a b b a  a z  o s z l o p b a  t a r t o z ó  t a g j a i ,  a  n e m  m á g n e s e s  á t m e n e t i  l e m  s z e n n y e z ő k  
t i p i k u s  k é p v i s e l ő i  a  v i z s g á l t  h ő m é r s é k l e t t a r t o m á n y b a n .  A  P t — A u  p á r r ó l  m á r  s z ó l  
t ü n k .  u g y a n a k k o r  a  P t  t o v á b b i  k e l l e m e s  t u l a j d o n s á g o k k a l  r e n d e l k e z i k ,  r é z b e n  n a g y o n  
j ó l  o l d ó d i k ,  a  P t  k o n c e n t r á c i ó  m e g h a t á r o z á s á n á l  e l é r t  a n a l i t i k a i  p o n t o s s á g  a  l e g 
n a g y o b b ,  b e l s ő  o x i d á c i ó t  a  C u — P t e g y á l t a l á n  n e m  m u t a t  [ H ,  3]. A  C u  N i  f o n t o s s á g a  
a n n y i r a  k ö z i s m e r t ,  h o g y  k ü l ö n ,  t o v á b b i  i n d o k l á s  n e m  k e l l .  A  O /  P d  v i z s g á l a t á t  a 
s o r  t e l j e s s é  t é t e l e ,  v a l a m i n t  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s  é s  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l -  
e f l e k t u s  k i o l t á s i  s z á m a  k ö z t i ,  a z  i r o d a l o m b a n  m e g l e v ő  ( l á s d  [B ,  3]) e l l e n t m o n d á s  
f e l o l d á s á r a  i r á n y u l ó  t ö r e k v é s  i n d o k o l j a .  A  r á c s d c f o r m á c i ó k  N i - t ő l  P t - i g  a  k ö v e t k e z ő k : 
- 0 , 0 2 6 ,  0, 091,  0, 101.

C u — M n :  A  l e g t ö b b e t  v i z s g á l t  a  C u — 3 d  á t m e n e t i  f é m  h í g  ö t v ö z e t e k  k ö z ü l .  
A  m a g a s a b b  ( T s O . O I  K c ) h ő m é r s é k l e t e k  t a r t o m á n y á b a n  a  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m o t  
h o r d o z ó  h í g  ö t v ö z e t  k l a s s z i k u s  m o d e l l j e .  E z é r t  v á l a s z t o t t u k  a  t ö l t é s s ü r ű s é g - o s z c i l l á -  
c i ó  m é r é s h e z  is  e l s ő  m o d e l l a n y a g u l .  A  f e l l é p ő  k e l l e m e t l e n  m e t a l l u r g i a i  p r o b l é m á t ,  a  
b e l s ő  o x i d á c i ó t  [ H ,  3] i g y e k e z t ü n k  m e g e l ő z n i .  A  M n  e g y é b k é n t  j ó l  o l d ó d i k  r é z b e n .  
A z  á l t a l a  k e l t e t t  r á c s d e f o r m á c i ó :  0 ,1 1 2 .

b )  A z  a n y a g m in tá k  kész ítése  és je lle m z ő ik

A  d i s s z e r t á c i ó b a n  k ö z ö l t  m é r é s e k e t  1 5 . . . 2 0  n  v a s t a g s á g ú ,  h ő k e z c l t  f ó l i á k b ó l  
ö s s z e r a k o t t  m i n t á k o n  v é g e z t ü k  ( r é s z l e t e s  l e í r á s  [ T ,  6]).

A  m i n t á k  v a g y  9 9 , 9 9 8  a t %  ( A m e r i c a n  S m e l t i n g  a n d  R e f i n i n g  C o m p a n y )  v a g y  
9 9 , 9 9 9  a t %  ( J o h n s o n — M a t t h e y )  t i s z t a s á g ú  r é z b ő l  i n d u k c i ó s  o l v a s z t á s s a l  k é s z ü l t e k .  
A  „ m a s t e r ”  ö t v ö z e t  h o m o g e n i t á s á n a k  e l l e n ő r z é s e  m e t a l l o g r á f i a i  m ó d s z e r r e l  t ö r t é n t .  
A  m á s o d i k  k o m p o n e n s ü l  h a s z n á l t  f é m e k  t i s z t a s á g a  a  g y á r i  k a t a l ó g u s  a d a t a i  s z e r i n t  
a  k ö v e t k e z ő k :  Z n :  9 9 , 9 5 ,  A u :  9 9 , 9 .  N i :  J — M  s p e k t r á l ,  P d :  9 9 ,9 % ,  P t :  J — M ,  9 9 , 9 9 % ,  
M n :  9 9 , 9 9 5  a t % ,  l e h e t ő s é g  s z e r i n t  m i n i m á l i s  f e r r o m á g n e s e s  s z e n n y e z é s s e l .  A  „ m a s -
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t é r ”  ö t v ö z e t  m e g f e l e l ő  h í g í t á s a  u t á n  a z  ö n t e c s e k e t  h i d e g e n  h e n g e r e l t ü k  é s  á l t a l á b a n  
~ 5 0 %  d e f o r m á c i ó  u t á n  a  v é g s ő  h ő k e z e l é s  a t m o s z f é r á j á v a l  a z o n o s  a t m o s z f é r á b a n  
( 2 5 0 . . . 3 0 0  C ° ,  2  ó r a )  k i l á g y í t o t t u k ,  i z o t r ó p  k r i s z t a l l i t o r i e n t á c i ó  e l é r é s e  é r d e k é b e n .  
M i n d e n  h e n g e r l é s e i  é s  v á g á s i  m ű v e l e t  u t á n  a  r á k e r ü l t  f e r r o m á g n e s e s  s z e n n y e z é s t  
m a r a t á s s a l  e l t á v o l í t o t t á k  a  f e l ü l e t r ő l .  A z  u t o l s ó  h e n g e r l é s  u t á n  e l l e n ő r z ő  M M R -  
m é r é s ,  m a j d  a  v é g s ő  h ő k e z e l é s  k ö v e t k e z e t t .  A  h ő k e z e l é s  p a r a m é t e r e i  a  m i n t á k  e g y é b  
j e l l e m z ő i v e l  e g y ü t t  a  V I . A . b . - I  t á b l á z a t b a n  t a l á l h a t ó k .

A  t á b l á z a t b a n  k ö z ö l t e k h e z  a z  a l á b b i  h o z z á f ű z n i v a l ó n k  v a n :  C u — Z n  h í g  ö t 
v ö z e t  k é s z í t é s é n é l  a  v é d ő g á z  h a s z n á l a t á v a l  a  Z n  p á r o l g á s  m e g a k a d á l y o z á s a ,  a  h i d 
r o g é n  h o z z á a d á s á v a l  p e d i g  a  f e l ü l e t i  é s  e s e t l e g e s  b e l s ő  o x i d á c i ó  m e g e l ő z é s e  v o l t  
a  c é l .

C u — M n  ö t v ö z e t n é l  a  r ö v i d  h ő k e z e l é s i  i d ő v e l  é s  a  v i s z o n y l a g  a l a c s o n y a b b  h ő 
m é r s é k l e t t e l  e g y r é s z t  a  H o w lin g  [ H .  3] á l t a l  v i z s g á l t  b e l s ő  o x i d á c i ó t ó l ,  m á s r é s z t  a  
d i s z l o k á c i ó t ó l  k í v á n t u n k  m e g s z a b a d u l n i .

A  m á s o d i k  C u —  P t  s o r o z a t  ( V I .  B. a .  2 . )  m i n t á i  e x t r é m  g o n d d a l  k é s z ü l t e k ,  
9 9 , 9 9 9 8  a t o m %  t i s z t a s á g ú  K o c h — L i g h t  r é z b ő l  ( k a t a l ó g u s a d a t ! ) ,  a  k o r á b b i  m i n t á 
k o n  s z e r z e t t  t a p a s z t a l a t o k  f e l h a s z n á l á s á v a l .

B .  M é r é s i  e redm ények

A  h í g  ö t v ö z e t e k e n  k a p o t t  k o n k r é t  m é r é s i  e r e d m é n y e i n k e t  n e m - á t m e n e t i  ( b )  é s  
á t m e n e t i  ( c )  f é m - s z e n n y e z é s t  t a r t a l m a z ó  ö t v ö z e t e k  s z e r i n t  c s o p o r t o s í t j u k .  F ü g g e t l e 
n ü l  c  c s o p o r t o s í t á s t ó l ,  a z o n b a n  e l ő s z ö r  ( a )  h á r o m  m é r é s i  s z e m p o n t b ó l  l é n y e g e s  m o 
m e n t u m r a  k í v á n j u k  f e l h í v n i  a  f i g y e l m e t .  T e h á t  a z  a )  a l p o n t b a  s o r o l t  ö t v ö z e t e k  „ s z e 
m é l y t e l e n e k " ,  k i v á l a s z t á s u k  c é l s z e r ű s é g i  a l a p o n  t ö r t é n t  (C u — P t  a z  i n t e n z i t á s - k o n -  
l e n t r á c i ó  ö s s z e f ü g g é s  n a g y p o n t o s s á g ú  m e g h a t á r o z á s á h o z )  v a g y  p e d i g  a  k é r d é s  f e l 
m e r ü l é s e k o r  é p p e n  s o r r a k e r ü l ő  ö t v ö z e t e t  h a s z n á l t u k  a  r é s z l e t k é r d é s  d e m o n s t r á 
l á s á r a .

A  m é r é s i  e r e d m é n y e k  —  a  f ó l i á k  t e x t ú r á s  s z e r k e z e t e  m i a t t  —  n é h á n y  s z á z a l é k o s  
a n i z o t r ó p i á t  m u t a t t a k ,  a  k ö z ö l t  e r e d m é n y e k  a  k ü l ö n b ö z ő  k r i s t á l y t a n i  i r á n y o k b a n  
m é r t  a d a t o k  á t l a g a i .

R e f e r e n c i a - m i n t á n a k  t i s z t a  r é z m i n t á t  (9 9 ,9 9 9  a t %  t i s z t a s á g ú  J o h n s o n — M a t t h e y ) ,  
m a r k e r j e l n e k  a z  ö t v ö z e t t e l  e g y ü t t  b e h e l y e z e t t  A I  f ó l i á k o n  d e t e k t á l t  27A l - j e l e t  h a s z n á l 
t u n k .  M i n d e n  ö t v ö z e t n é l  u g y a n a z t  a z  A l - m i n t á t  h a s z n á l v a  é s  a  !l3C u  é s  27A1 s p e k t r u 
m o t  e g y ü t t  f e l v é v e  a  n o r m á l i s  m i n t a c s e r e  n é l k ü l  e l v é g e z h e t ő ,  a m i  r e n d k í v ü l  f o n t o s ,  í g y  
a  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  m é r t  a m p l i t ú d ó k  m é r é s i  p o n t o s s á g a  j o b b ,  m i n t  1 % .  A m p l i t ú d ó 
m é r é s i  e r e d m é n y e i n k  t i s z t a  r é z r e  v a n n a k  n o r m á i v á .

M i n d e n  m i n t á n  v é g e z t ü n k  m é r é s t  a  f ó l i á k  h i d e g h e n g e r l é s e  u t á n  is .  A  d e f o r 
m á l t  m i n t á k b a n  m e g l e v ő  d i s z l o k á c i ó - s ű r ű s é g  l é n y e g e s e n  m ó d o s í t j a  a  s p e k t r u m o t ,  
c s ö k k e n t i  a z  a m p l i t ú d ó t  é s  a  p o n t h i b á n á l  l é n y e g e s e n  n a g y o b b  m á s o d i k  m o m e n t u m  
j á r u l é k o t  a d .  A  t á j é k o z ó d n i  k í v á n ó  o l v a s ó  f i g y e l m é t  a  s a j á t  A !— T a  h í g  ö t v ö z e t e n  
v é g z e t t  m é r é s ü n k r e  h í v j u k  fel [T ,  8]. A  d i s s z e r t á c i ó b a n  ö s s z e f o g l a l t  v i z s g á l a t o k n á l  
i n k á b b  m e g s z a b a d u l n i  k í v á n t u n k  a  d i s z , l o k á c i ó k t ó l ,  m i n t s e m  a z  e l e k t r o n s t r u k t ú -  
r á r a  g y a k o r o l t  h a t á s u k a t  v i z s g á l a t  t á r g y á v á  t e n n i .  A  n e m  k ö z ö l t  e r e d m é n y e k  a z  
A ! — T a - o n  b e m u t a t  a t t a k h o z  h a s o n l ó a n  a r r a  h í v t á k  fel a  f i g y e l m e t ,  h o g y  a  s z e n y -  
n y e z é s  o k o z t a  r l s V c  i d ű  k v a d r u p ó l e f f c k t u s  h ő k e z e l e t l e n  m i n t á k o n  n e m  v i z s g á l h a t ó .

3*

272



2
7

3

U»ON
VI. A. B.-I táb lázat: Réz alapú  híg ötvözetm inták technológiai jellemzői

Jeli.
Alap anyag Minták második komponens

Analízis
,

A véghőkezelés jellemzői

Ötvözet - tartalma atom %-ba
! Atm. Hőm. Idő/óra

Cu
Ref. m inta

99,999 at% 
Johnson— 
M atthey

j

K atalógus N agyvákuum 600 C° 6

Cu- Zn
99,998 at% 
ASRC

!

0,031 ± 0,0 0 2 ; 0 ,10 2  ± 0 ,005; 
0 ,214±  0,009 ; 3 ,37± 0 ,2 ; 
12,54 ± 0 ,2

Spektrofoto-
metria
klasszikus

80 % A rgon 
+  2 0 % 
Hidrogén

600 C “ 6

Cu- Au
1 99,998 at% 

ASRC
0,014 ± 0 ,001; 0,036 ±  0,002; 
0,14 + 0,01
1,44 +  0,07 ; 4,69 ±0,07

Spektrofoto-
metria
klasszikus

Nagy
vákuum

500 C° 5

Cu-Ni
: 99,988 at% 

ASRC
0,03 ±  0,005 ; 0 .12±0,01 
0 ,39+ 0 ,02 ; 6.03 ± 0 ,05 ; 
12,05 ±0,05

Spektrofoto-
metria
klasszikus

Nagy
vákuum

500 C° 5

Cu- Pd
! 99,998 at% 

ASRC
!

0 ,066± 1 ,5% ; 0,185 ± 0 ,5  %; 
i 0,548 =  0,5%
i 1.15± I  %; 2 ,1 9 ± t %; 6 ,4 6 ± l %

Spektrofoto- 
' metria

Nagy
vákuum

500 C 5

Ci/-Pt 99,998 at% 
ASRC

' 0 ,010±0,001; 0 ,036±0,002; 
0.081 ±0.005; 1,0 ± 0 ,1 ; 4,4 ±  I

i Spektrofoto- 
metria

Nagy
vákuum

500 C° 5

0<-Pt
m ásodik sorozat

99,9998 at% 
K och—Light

. 0 ,0055x0,0003; 0.008 rO.OOl 
0 ,0 1 2 ± 0 ,0 0 1 ; 0,017±0,001 
0.046 ±0,003

Spektrofoto-
metria

Nagy-
: vákuum 500 C° 5

C//-Mn
99,998 at % 
ASRC

j
í

! 0 ,0052± 2% ; 0 ,0 !4 2 ± 2 %  
1 0,027 ±  2 %: 0,046 ±  2 %;
! 0,104 -2 % ; 0 ,53±10% ;
! 2 , 3 - 0,1

: Spektrofoto- 
metria 

: klasszikus

80 % Argon 
- 2 0 % 
Hidrogén

400 C° 1
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a )  H ú ro m  tip ik u s  m érés i e redm ény

1. A z  e l s ő -  é s  m á s o d r e n d ű  t a r t o m á n y

A  m á s o d r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  a  R o w l a n d  á l t a l  h a s z n á l t  a m p l i t ú d ó m é r é s  h í g a b b  
ö t v ö z e t e k r e  v a l ó  k i t e r j e s z t é s e  a l a p j á n  n e m  v á l a s z t h a t ó  s z é t  a  d o m i n á n s  e l s ő -  é s  
m á s o d r e n d ű  t a r t o m á n y  ( a z é r t  h a s z n á l t u k  a  d o m i n á n s  m e g k ü l ö n b ö z t e t é s t ,  m e r t  a  
m á s o d r e n d ű  p e r t u r b á c i ó  m i n d e n  ö t v ö z e t b e n  j e l e n  v a n ,  l e g f e l j e b b  e l h a n y a g o l h a t ó ) ,  
u g y a n i s  a  l o g  D / D „ - c  g ö r b e  s e m m i f é l e  t ö r é s t  n e m  m u t a t ,  e z é r t  m e g h a t á r o z t u k  a z  
M M R - j e l s z é l e s s é g  j e l l e m z ő i t  is ,  a m e l y e k  a l a p j á n  a  k é t  t a r t o m á n y  v i l á g o s a n  k ü l ö n 
v á l a s z t h a t ó .  A  V l . B . a . l . - I  á b r á n  a  C m— P t  ö t v ö z e t e n  k a p o t t  e r e d m é n y e k e t  t ü n 
t e t t ü k  fe l .  A  m á s o d i k  m o m e n t u m  is  a  s z é l e s s é g  v á l t o z á s á n a k  m e g f e l e l ő e n  d i s z k o n 
t i n u i t á s t  m u t a t .

2 .  A  D  =  D 0( l — c)"i  ö s s z e f ü g g é s

A  k í s é r l e t e k  á l t a l  a  m á s o d r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  a  h i b a h a t á r o n  b e l ü l  b i z o n y í t o t t ,  
m é g i s  k r i t i z á l t  [ A ,  I]  D  =  D 0( l — c)"  ö s s z e f ü g g é s  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó 
t a r t o m á n y b a n  v a l ó  é r v é n y e s s é g é n e k  b i z o n y í t á s á r a  k ü l ö n ö s  g o n d o t  f o r d í t o t t u n k .  A  P t  
m e g h a t á r o z á s  n a g y  f o n t o s s á g a ,  a  b e l s ő  o x i d á c i ó  m e n t e s s é g  [ H ,  3], é s  j ó  o l d h a t ó s á g  
a l a p j á n  a  C u — P t  ö t v ö z e t  l á t s z o t t  l e g a l k a l m a s a b b n a k .  A z  ö t v ö z e t e k h e z  s z u p e r t i s z t a 
s á g ú  r e z e t  h a s z n á l t u n k ,  a  K o c h — L i g h t  g y á r t m á n y ú  r é z  t i s z t a s á g a  9 9 , 9 9 9 8  a t %  v o l t .  
A  m i n t á k  e l k é s z í t é s e  k ü l ö n ö s  g o n d d a l  t ö r t é n t .

A  h o m o g é n  h í g  ö t v ö z e t  k i a l a k u l á s á t  m e t a l l o g r á f i a i  v i z s g á l a t o k  e r e d m é n y e i  b i -  
n y í t j á k .  A  k a p o t t  e r e d m é n y  a  k o r á b b i v a l  e g y ü t t  a  V I . B . a . 2 .-1  á b r á n  l á t h a t ó .

A z  o r d i n á t a é r t é k e k  m i n t e g y  s z á z  s p e k t r u m r a  á t l a g o l t  é r t é k e k ,  a z  e r e d m é n y e k  
a  k í s é r l e t i  h i b a h a t á r o n  b e l ü l  k i t ű n ő e n  b i z o n y í t j á k  a  Z) =  D 0( l  —c)">, ö s s z e f ü g g é s  
é r v é n y e s s é g é t .

3 .  A z  á t m e n e t i  t a r t o m á n y

C u — P d  ö t v ö z e t e i n k  ö s s z e t é t e l é t  ú g y  v á l a s z t o t t u k  m e g ,  h o g y  e g y  ö t v ö z e t  a z  á t 
m e n e t i  t a r t o m á n y b a  is k e r ü l j ö n .  A z  a m p l i t ú d ó m é r é s e k  e r e d m é n y e i  a  V I . B . a . 3 .-1 
á b r á n  l á t h a t ó k .

A z  á t m e n e t i  t a r t o m á n y b a n  ( t e h á t  o t t ,  a h o l  m i n d k é t  p e r t u r b á c i ó t  f i g y e l e m b e  ke l l  
v e n n i )  a z  i n t e n z i t á s  a  m e g f e l e l ő e n  s ú l y o z o t t  k i o l t á s i  s z á m  l i n e á r k o m b i n á c i ó v a l  ( B r e t -  
t e l l — H e c g c r  [B ,  3])

n  — 0,6/»l +  0 , 4 « (. - v e l

s z á m o l h a t ó .  L é n y e g e s e n  f o n t o s a b b  e n n é l ,  h o g y  a  n e m  m e g f e l e l ő  ö s s z e t é t e l ű  ö t v ö z e t  
a  c s a k  e l s ő r e n d ű n e k  t e k i n t e t t  t a r t o m á n y b a n  c s ö k k e n t i ,  a  c s a k  m á s o d r e n d ű n e k  t e 
k i n t e t t  t a r t o m á n y b a n  p e d i g  n ö v e l i  a  t é n y l e g e s  k i o l t á s i  s z á m o t .  A  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  
m é r t  a m p l i t ú d ó  k i s  k o n c e n t r á c i ó k n á l  f r e k v e n c i a f ü g g e t l e n ,  a  n a g y o b b  m á s o d i k  k o m 
p o n e n s t a r t a l o m n á l  f o r d í t v a  a r á n y o s  a  f r e k v e n c i á v a l ,  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r 
t u r b á c i ó n a k  m e g f e l e l ő e n .

b )  N e m  á tm e n e t i fém  szennyezést ta r ta lm a z ó  liig  ö tvözetek

A  b e v e z e t ő  u t á n  f i g y e l m ü n k e t  a z  e l s ő r e n d ű  p e r t u r b á c i ó  t a r t o m á n y á r a  k í v á n j u k  
f o r d í t a n i  é s  a  C u  Z n  é s  Cu- - A u  h í g  ö t v ö z e t e k e n  k a p o t t  e r e d m é n y e k e t  m u t a t j u k  b e .  
A  m o d e l l - a n y a g o k  k i v á l a s z t á s á r ó l  m á r  s z ó  e s e t t .
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D/Do Gauss

-  25

-  20

-  10

C . 2

200 400 600 800
ppm Pt

4
a t“/. Pt

y /.B .u .l.-l. ábra
Az MM R Spektrum első és másodrendű kvadrupöl effektusa Cu-Pt híg ötvözetben. Az ábra első része az elsőrendű per

turbáció tartományát kinagyítva szemlélteti (a />, mennyiségek a derivált jel különböző magasságban mért szélességei)

TOM
PA 
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Elsőrendű kvadrupól effektus Cu-Pt híg ötvözetben.
Vl.B.a.2,-1. ábra 

— m: Koch— Light, 
eredmények

J: ASRC réz alapú híg ötvözetekben kapott
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y / .B .o J - l .  ábra
Az M M R spektrum amplitúdója Cu-Pd híg ötvözeten. A nyíllal jelölt ponthoz tartozó híg ötvözet 
az „átm eneti” tartományba esik, az amplitúdó értékét az első és másodrendű kvadrupól perturbá

ció eredője határozza meg

A  C u — Z n  ö t v ö z e t e k e n  k a p o t t  e r e d m é n y e k e t  a  V I . B . b . - l  á b r a  f o g l a l j a  ö s s z e .  
A  d e r i v á l t j e l  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  m é r t  a m p l i t ú d ó j a  a  t i s z t a  r é z  s p e k t r u m  e l m é l e t i  s z a t e l l i t 
j á r u l é k á r a  v a n  n o r m á i v á .

A  h i b a h a t á r o n  b e l ü l  a  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  m é r t  a m p l i t ú d ó  l o g a r i t m u s a  a  k o n c e n t 
r á c i ó n a k  l i n e á r i s  f ü g g v é n y e ,  a z  i r á n y t a n g e n s  ( k i o l t á s i  s z á m )  wl =  4 9 0 i : 5 % .

A  s z é l e s s é g e k  a  V I . B . a . l - l  á b r á n  b e m u t a t o t t h o z  h a s o n l ó a n  v i s e l k e d n e k ,  a  c s ú c s 
t ó l  c s ú c s i g  m é r t  s z é l e s s é g  g y a k o r l a t i l a g  n e m  v á l t o z i k .
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VI.B.b.-l. ábra
JCu M M R szatellit amplitúdó járulék a Zn koncentráció függvényében Cu-Zn híg ötvözeten. Elsőrendű

kiszórási szám nl = 490±5%
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A  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó  t a r t o m á n y á b a n  ( 3 . . .  12 a t  % Z n  t a r t a l o m 
n á l )  k a p o t t  k i o l t á s i  s z á m  nc — 17, t e h á t  a  R o w la n d  [ R ,  5] á l t a l  k a p o t t  s z á m m a l  e g y e 
z i k  m e g ,  a z  e l t é r é s  a z  á l t a l u n k  h a s z n á l t  m a g a s a b b  f r e k v e n c i á n a k  t u l a j d o n í t h a t ó .

A  C u — A u  ö t v ö z e t e k e n  a z  e l s ő r e n d ű  p e r t u r b á c i ó  t a r t o m á n y á b a n  k a p o t t  e r e d 
m é n y e k  a  V I . B . b . - 2  á b r á n  l á t h a t ó k .  A  k i o l t á s i  s z á m  =  8 4 0 ± 5 % .

A  s z é l e s s é g e k  h a s o n l ó a n  v i s e l k e d n e k ,  m i n t  a  b e m u t a t o t t  e s e t b e n .
A  c e n t r á l i s  k o m p o n e n s r e  v o n a t k o z ó  k i o l t á s i  s z á m  nc — 4 4  m e g e g y e z i k  a  R o w l a n d  

á l t a l  p u b l i k á l t t a l .

l'I.B.h.-2. ábra
"’Cu MMR szatellit amplitúdó járulék az Au koncentráció függvényében ('«-Ali híg ötvözetben. 

Elsőrendű kiszórási szám, «, — 880±5%

c )  Á tm e n e t i f é m  szennyezést ta r ta lm a z ó  liíg  ö tvözetek

1. N e m  m á g n e s e s  s z e n n y e z é s

A  C u — N i ,  C u — P d  é s  C u — P t  h í g  ö t v ö z e t e k e n  a  d e r i v á l t  M M R - j e l  c s ú c s t ó l  
c s ú c s i g  m é r t  a m p l i t ú d ó j á n a k  k o n c e n t r á c i ó - f ü g g é s é t  a  V I . B.c .  1-1 á b r á n  a d t u k  m e g .  
A z  e l s ő r e n d ű  k i o l t á s i  s z á m o k a t  é s  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó  k i o l t á s i  
s z á m a i t  a  I I I . B .c .  I . - I  t á b l á z a t  t a r t a l m a z z a .  A  m á s o d r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  m é r t  k i o l 
t á s i  s z á m o k  l é n y e g e s e n  e l t é r n e k  a  R o w l a n d — S h i o t a n i  á l t a l  m é r t  é r t é k e k t ő l .

A z  M M R - s p e k t r u m  j e l l e m z ő i  a  v i z s g á l t  h ő m é r s é k l e t t a r t o m á n y b a n  ( 1 0 0 . . . 3 0 0  K ° )  
h ő m é r s é k l e t f ü g g é s t  e g y á l t a l á n  n e m ,  m á g n e s e s  t é r t ő l  v a l ó  f ü g g é s t  c s a k  a  m á s o d r e n d ű  
k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó  t a r t o m á n y á b a n  m u t a t t a k ,  a z  e l m é l e t n e k  m e g f e l e l ő e n .

A  C u — N i  ö t v ö z e t e k e n  v é g z e t t  m é r é s e k  v i s z o n y l a g o s a n  n a g y o b b  m é r é s i  h i b á j a  a z  
a n a l í z i s  b i z o n y t a l a n s á g á b ó l  s z á r m a z i k .
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VI.B.c.1 .-1. ábra
““Cu M M R szatellit amplitúdó járulék a második komponens koncentráció függvényében Ca-Ni;

CVPd és Oí-Pt híg ötvözetekben

■t*.Ui
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I l i .B.c.I .-1. táblázat «3Cu M M R spektrum 
jellemzői Cu-Ni, Cu-Pd és CVPt híg ötvözetekben

M enny.

ötv. " i "c

Cm-N i 1250110% 24
Cu-Pd I200±  8 % 33
C«-Pt 1900 ±  5% 44

c [at

I I . R . c . t i h t n

»Cu MMR jel amplitúdó a Mm koncentráció függvényében Cu-Mn Ing ötvözetben 
6 Mc/s frekvencián szobahomersek leien

2 8 1
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i Vna
Cu-Mn ni = 1500 -  5 %
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4 6 TOMPA K.

2 .  M á g n e s e s  s z e n n y e z é s

A  C u — M n  h í g  ö t v ö z e t e k e n  v é g z e t t  m é r é s e i n k  e r e d m é n y e i  l é n y e g e s e n  e l t é r n e k  
a z  ö s s z e s  t ö b b i  ö t v ö z e t e n  v é g z e t t  m é r é s e k é t ő l ;  e z e k h e z  c s a k  a n n y i b a n  h a s o n l í t a n a k ,  
h o g y  a  k o n c e n t r á c i ó  f ü g g v é n y é b e n  m é r t ,  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  v e t t  a m p l i t ú d ó  a z  e l e j é n  
m e r e d e k e b b e n  v á l t o z i k ,  m i n t  n a g y o b b  k o n c e n t r á c i ó k n á l  ( I I I . B . c . 2-1 á b r a ) .

I s m e r e t e s e k  a  C u — M n  ö t v ö z e t e n  v é g z e t t  j e l s z é l e s s é g - / / / / ’ m é r é s e k ,  m e l y e k b ő l  
a  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m  k e l t e t t e  s p i n s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó r a  k ö v e t k e z t e t t e k .  T e k i n t e t 
t e l  a r r a ,  h o g y  a  j e l s z é l e s s é g e k  c s a k  k i s  m é r t é k b e n  f ü g g e n e k  a  p o n t h i b a  o k o z t a  t ö l t é s -  
s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó t ó l  ( l á s d  V I . B . a . l . - l  á b r a ) ,  a  t ö l t é s s í í r ü s é g - o s z c i l l á c i ó  m é r é s é t  i t t  
i s  a m p l i t ú d ó m é r é s r e  v o l t  c é l s z e r ű  v i s s z a v e z e t n i .  A  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  m é r t  a m p l i t ú d ó  
n ö v e k v ő  H /T - \e  1 c s ö k k e n ,  a  j e l s z é l e s s é g g e l  e l l e n t é t e s e n ;  a z o n b a n  k i s  s z e n n y e z é s 
k o n c e n t r á c i ó n á l  ( 0 . . . 1 0 0 0  p p m  M n )  1 0 . 0 0 0 0 e - i g  t e r j e d ő  m á g n e s e s  t e r e k b e n  1 5 0 C ° - o n  
é s  a f ö l ö t t  H I T - t ő i  f ü g g e t l e n n é  v á l i k .

A  1 5 0 C °  h ő m é r s é k l e t e n  m é r t  a m p l i t ú d ó  h a s o n l ó a n  v i s e l k e d i k ,  m i n t  a  n e m  
m á g n e s e s  ö t v ö z e t e k e n .  A z  a m p l i t ú d ó - k o n c e n t r á c i ó  g ö r b e  a  I I . B . c . 2 - 2  á b r á n  l á t h a t ó ,  
a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l - e f l f e k t u s  k io ltá s i  s z á m á v a l  e g y ü t t  ( n ,  =  1 5 0 0  ± 7 5 ) .

A  l e g l é n y e g e s e b b  e r e d m é n y  a z ,  h o g y  a d o t t  h ő m é r s é k l e t  f ö l ö t t  n e m  t ú j s á g o s a n  
m a g a s  t é r b e n  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s  d o m i n á l ,  é s  í g y  a z  a s z i m p t o t i k u s  t ö l -  
t é s s ü r ü s é g - o s z c i l l á c i ó  j e l l e m z ő i  t o v á b b i  f e l t é t e l e z é s e k  n é l k ü l  e g y é r t e l m ű e n  m e g h a t á 
r o z h a t ó k .

A z  ö t v ö z e t r e  v o n a t k o z ó a n  c s a k  a z o k a t  a  m é r é s i  e r e d m é n y e k e t  k ö z ö l t ü k ,  a m e 
l y e k  a  c í m b e n  f o g l a l t  k é r d é s r e  a d a n d ó  v á l a s z  m e g f o g a l m a z á s á h o z  s z ü k s é g e s e k .

összefoglalva a  VI. fejezetet: a minták kiválasztásának indoklását, a minták elkészítését, 
összetételét és mérési eredményeinket tartalmazza. Leglényegesebb mérési eredményeinket, az 
elsőrendű kvadrupóleffektus kiszórási számait a VI. táblázatban foglaltuk össze, a meghatározá
sához használt minták második komponens tartalmával együtt.

VI. táblázat: elsőrendű kvadrupóleffektus 
(szatellit) kiszórási számai néhány C»-alapú 

híg ötvözetben

Menny.

ötv.
Koncentráció -

Cw-Zn 310...2140 ppm 490 ± 25
Cm-A u 140...1400 ppm 840 ± 40

Cu-Ni 300...1200 ppm 1250 ±125
Ci/-Pd 660... 1850 ppm I 20 0± 100
C«-Pt 55... 810 ppm 1900...100

Cu- M n 52...1040 ppm 1500 ±  75

VII. Értékelés, következtetések

A  f e j e z e t b e n  v á z o l j u k  a z  i r o d a l m i  é r t é k e l é s i  e l j á r á s o k a t ,  i s m e r t e t j ü k  a z  á l t a 
l u n k  h a s z n á l t a k a t .  A z  e l j á r á s o k  c é l j a  a  m é r t  s p e k t r u m b ó l  v a g y  a n n a k  e g y  j e l l e m 
z ő j é b ő l  a  t é r g r a d i e n s ,  i l l e t v e  a  t ö l t é s s ü r ü s é g - o s z c i l l á c i ó  j e l l e m z ő i n e k  a  m e g h a t á 

r o z á s a .
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É r t é k e l j ü k  m é r é s i  e r e d m é n y e i n k e t ,  ö s s z e v e t j ü k  a z  i r o d a l o m b a n  t a l á l h a t ó  e g y é b  
f i z i k a i  m e n n y i s é g e k  m é r é s e  a l a p j á n  l e v o n t  k ö v e t k e z t e t é s e k k e l ,  t o v á b b á  é r t é k e l j ü k  
e d d i g i  e r e d m é n y e i n k e t ,  n e m  t é v e s z t v e  s z e m  e l ő l ,  h o g y  p i l l a n a t n y i l a g  n a g y o n  k e v é s  
k í s é r l e t i  a d a t  á l l  r e n d e l k e z é s r e .  V é g ü l  e r e d m é n y e i n k  e g y  g y a k o r l a t i  k ö v e t k e z m é n y é r e  
h í v j u k  fe l  a  f i g y e l m e t .

A .  É r té k e lé s i m ódszerek

A z  é r t é k e l é s  s o r á n  f e l t é t e l e z z ü k ,  h o g y  a  t é r g r a d i e n s ,  i l l e t v e  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l -  
l á c i ó  a z  e g y s z e r ű  F r i e d e l - f é l e  o s z c i l l á c i ó v a l  í r h a t ó  le .

E l s ő  k ö z e l í t é s b e n  ( u g y a n i s  a n n a k  t e k i n t j ü k  j e l e n l e g i  é r t é k e l é s ü n k e t )  n e m  v e s s z ü k  
f i g y e l e m b e :

a  a  S a g a l y n - f é l e  m é r e t e f l f e k t u s t ,  m e r t  k ö z v e t l e n  m é r é s ü n k  s z e r i n t  1 ,5 ,  é s  íg y  
. a  t é r g r a d i e n s  e g y  t i z e d e  a  S a g a l y n  é s  m u n k a t á r s a i  á l t a l  m e g h a t á r o z o t t n a k ,  é s  

k ö z e l í t ő l e g  1 0 % - a  a  F r i e d e l - o s z c i i l á c i ó b ó l  s z á r m a z ó n a k ;
ß  a  B e a l  M o n o d - ,  K o h n - f é l e ,  e l t o l t  m á t r i x a t o m o k o n  v a l ó  e l e k t r o n s z ó r á s t ,  m i n d 

k é t  e l h a n y a g o l á s  a  C i i — A u  ö t v ö z e t  e s e t é b e n  o k o z z a  a  l e g n a g y o b b  h i b á t ;
y  t o v á b b á  a  I I I .  A .  b .  p o n t b a n  e m l í t e t t  e l m é l e t i  f i n o m í t á s o k a t .
M i n d e z e k  e l l e n é r e  ú g y  g o n d o l j u k ,  h o g y  a z  é r t é k e l é s  k e v e s e b b  h i b á t  o k o z  a z  

a s z i m p t o t i k u s t  j o b b a n  m e g k ö z e l í t ő ,  e l s ő r e n d b e n  p e r t u r b á l t  t a r t o m á n y b a n ,  m i n t  a  
m á s o d r e n d ű b e n .  N e m  s z a b a d  a z o n b a n  m e g f e l e d k e z n i  a r r ó l ,  h o g y  a z  e g y s z e r ű  é r t é 
k e l é s  n a g y o n  s o k  e l h a n y a g o l á s r a  é p ü l  é s  a z  e m l í t e t t  j e l e n s é g e k  k v a n t i t a t í v  f i g y e l e m b e 
v é t e l e  —  e g y e s  e s e t e k b e n  a z  e l m é l e t i  e r e d m é n y e k  m e g s z ü l e t é s e  u t á n  —  e l e n g e d h e t e t 
l e n  e g y  p o n t o s a b b  é r t é k e l é s b e n .

A  t ö l t é s s ű r í í s é g - o s z c i l l á c i ó ,  a z a z  a  t é r g r a d i e n s  i s m e r e t é b e n ,  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  
p e r t u r b á c i ó t  f e l t é t e l e z v e  a z  M M R - s p e k t r u m  e l v i l e g  m e g h a t á r o z h a t ó  [ R ,  5 ] ;  a d o t t  
s z e n n y c z é s k o n c c n t r á c i ó n á l  m i n d e n  l e h e t s é g e s  m á t r i x  —  s z e n n y e z é s  k o n f i g u r á c i ó r a  
m e g h a t á r o z v a  a  j á r u l é k o t ,  a z  e r e d ő  s p e k t r u m  a  k o n f i g u r á c i ó  e l ő f o r d u l á s i  v a l ó s z í n ű 
s é g é v e l  s ú l y o z o t t  k o m p o n e n s e k  ö s s z e g e .  G y a k o r l a t i l a g  e z  a  s z á m o l á s  k e r e s z t ü l v i h e -  
t e t l e n .  e z é r t  a  s p e k t r u m s z á m o l á s b a n  k ö z e l í t é s e k e t  a l k a l m a z n a k .  R o w l a n d  a  l e h e t 
s é g e s  k o n f i g u r á c i ó k a t  k é t  a l a p t í p u s b a  s o r o l t a .  A z  I. t í p u s b a n  a  t é r g r a d i e n s  t e n g e l y 
s z i m m e t r i k u s  ( j e l l e m z ő j e  q ),  é s  e g y e t l e n  s z e n n y e z é s  h o z z a  l é t r e .  A  I I .  t í p u s ú  k o n 
f i g u r á c i ó b a n  a  t é r g r a d i e n s  a l a c s o n y a b b  s z i m m e t r i á j ú  ( j e l l e m z ő i  q é s  // ),  é s  t ö b b  s z e n y -  
n y e z é s  e g y ü t t e s  h a t á s á n a k  a z  e r e d m é n y e .  A  n e m  t e n g e l y s z i m m e t r i k u s  t é r g r a d i e n s  
M M R - s p c k t r u m r a  g y a k o r o l t  h a t á s á t  r é s z l e t e s e n  t á r g y a l j a  S z t a r k  é s  S p a r o  [S ,  10]. 
A  g y a k o r l a t b a n  a  I I .  t í p u s ú  k o n f i g u r á c i ó k  s p e k t r u m j á r u l é k á t  e g y s z e r ű  n é g y s z ö g  
a l a k ú  e l o s z l á s s a l  h e l y e t t e s í t i k .

A z  é r t é k e l é s  l e g e g y s z e r ű b b  m ó d j a  a  k í s é r l e t i  é s  e l m é l e t i  M M R - s p e k t r u m  ö s s z e 
h a s o n l í t á s a  h e l y e t t  a z o k  e g y i k ,  c s a k  a  k v a d r u p ó l e f i e k t u s t ó l  f ü g g ő  p a r a m é t e r é n e k  
( h a  v a n  i l y e n ! )  a z  ö s s z e h a s o n l í t á s a .  A  k í s é r l e t i  h i b a h a t á r o n  b e l ü l  i l y e n  p a r a m é t e r n e k  
t e k i n t h e t ő  a  d e r i v á l t  M M R - s p e k t r u m  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  m é r t  a m p l i t ú d ó j á n a k  k o n 
c e n t r á c i ó f ü g g é s é b ő l  m e g h a t á r o z h a t ó  i r á n y t a n g e n s  v a g y  „ k i s z ó r á s i  s z á m ” .

( A  t e l j e s  s p e k t r u m  ö s s z e h a s o n l í t á s a  a  g y a k o r l a t b a n  k i v i h e t e t l e n ,  m e r t  a  h á t t é r  
( z a j )  m i a t t  a  s p e k t r u m  e g y  r é s z e  á l l  c s a k  r e n d e l k e z é s r e . )

A  „ k i s z ó r á s i  s z á m ”  l i n e á r i s  k ö z e l í t é s b e n  e g y  s z e n n y e z é s r e  v o n a t k o z ó  a z o n  m á t 
r i x m a g o k  s z á m a ,  a m e l y e k  n e m  a d n a k  j á r u l é k o t  a  d e r i v á l t  j e l  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  m é r t  
a m p l i t ú d ó j á h o z .  Á l t a l á b a n  a  D  =  D 0( l — c ) n ö s s z e f ü g g é s s e l  d e f i n i á l h a t j u k  ( D  a z  ö t 
v ö z e t e n ,  D ó a  t i s z t a  m á t r i x o n  m é r t  a m p l i t ú d ó ,  c  k o n c e n t r á c i ó ) ,  a z  ö s s z e f ü g g é s  e m 
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p i r i k u s  é s  e t t ő l  e l t é r ő  v i s e l k e d é s t  m é g  s e n k i  s e m  t a p a s z t a l t ,  a  b e k e z d é s  l i n e á r i s  k ö z e l í 
t é s e  a z  ö s s z e f ü g g é s  s o r a l a k b a n  f e l í r t  a l a k j á n a k  e l s ő  t a g j a ,  k i s  n  é s  k i s  k o n c e n t r á c i ó  
e s e t é n  i g a z .

F e l t é t e l e z é s ü n k  s z e r i n t  a  t ö b b  m i n t  e g y  s z e n n y e z é s  á l t a l  p e r t u r b á l t  m a g o k  M M R -  
s p e k t r u m r a  g y a k o r o l t  h a t á s a  v i s z o n y l a g  k i s  s z e n n y e z é s - k o n c e n t r á c i ó k  e s e t é n ,  t e h á t  
a z  e l s ő r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  e l h a n y a g o l h a t ó ,  a m i  t e r m é s z e t e s e n  e l v b e n  v é g t e l e n  h í 
g í t á s  e s e t é n  i g a z ,  g y a k o r l a t b a n  a n n á l  j o b b  k ö z e l í t é s ,  m i n é l  k i s e b b  a  k o n c e n t r á c i ó  é s  a  
k i s z ó r á s i  s z á m  ( a z a z  a  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  a m p l i t ú d ó j a ) .

V é g t e l e n  h í g í t á s  e s e t é n  k é t  é r t é k e l é s i  e l j á r á s t  h a s z n á l t u n k  é s  i s m e r t e t ü n k  a z  n Y* * q  
h o z z á r e n d e l é s  m e g h a t á r o z á s á r a .

a )  A ll-o r-n o tliin g  m o d e ll [ K ,  4]

A  m o d e l l  s z e r i n t  e g y e s  m a g o k  t e l j e s  m é r t é k b e n ,  m á s o k  e g y á l t a l á n  n e m  j á r u l 
n a k  h o z z á  a  c s ú c s t ó l  c s ú c s i g  m é r t  a m p l i t ú d ó h o z ;  p o n t o s a b b a n  a  ( r e l a t í v  e g y s é g e k 
b e n  m é r t )  qr t é r g r a d i e n s t  é r z ő  a t o m m a g  ( m á t r i x )  „ k i s z ó r á s i  s z á m h o z ”  v a l ó  h o z z á 
j á r u l á s á n a k  a  m é r t é k e  )v(<7, )  =  0  h a  qr ^-qkril. r é s  H’(<7r) = = l ,  h a  qr ^ q k, il r . A z  e l j á 
r á s  e g y s z e r ű ;  ö s s z e  k e l l  a d n u n k  a z o k n a k  a  m á t r i x m a g o k n a k  a  s z á m á t ,  a m e l y e k  
(7krit , - n é l  n a g y o b b  t é r g r a d i e n s t  é r e z n e k ,  é s  m e g k a p j u k  a  k i s z ó r á s i  s z á m o t .  f±z e r e d 
m é n y  l á t h a t ó a n  a z  ö n k é n y e s e n  v á l a s z t o t t  <?kri i . r - t ő l  f ü g g ,  a  v á l a s z t á s  h e l y e s s é g é t  
c s a k  t ö b b  ö t v ö z e t e n  k a p o t t  a z o n o s  e r e d m é n y  i g a z o l h a t j a ,

A  k o n k r é t  é r t é k e l é s h e z  /  =  3 / 2  s p i n ű  é s  l a p c e n t r á l t  k ö b ö s  r á c s r a  s z á m í t ó 
g é p p e l

í  8 n A  .
«1 =  »1

f ü g g v é n y t á b l á z a t o t  k é s z í t e t t ü n k  a  t é r g r a d i e n s - j e l l e m z ő k  A ,  a , <p é s  « ,  k ö z t i  ö s s z e 
f ü g g é s  m e g h a t á r o z á s á h o z .

b )  S a g a ly n  és m ts a i  [S ,  1] m ódszere

A z  ö n k é n y e s  ^ krl( p a r a m é t e r t ő l  m e g s z a b a d u l h a t u n k ,  h a  a  r e á l i s  f i z i k a i  k é p b ő l  
k i i n d u l v a ,  S a g a l y n  é s  m u n k a t á r s a i  á l t a l  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó  t a r 
t o m á n y á b a n  a l k a l m a z o t t  m ó d s z e r t  a z  e l s ő r e n d ű  t a r t o m á n y b a  ü l t e t j ü k  á t .

F i g y e l e m b e  v é v e  a  k v a d r u p ó l  k ö l c s ö n h a t á s  s z ö g f ü g g é s é t  é s  a z  M M R - s p e k t r u m  
d i p ó l - d i p ó l  k i s z é l e s e d é s é t ,  a  q, a  d i m e n z i ó t l a n  e g y s é g e k b e n  m é r t  t é r g r a d i e n s t  é r z ő  
a t o m m a g  h o z z á j á r u l á s a  a  k i s z ó r á s i  s z á m h o z .

OJ
w (q r)  =  1 - f  p „ r (»’) / ( v -  v0)  dv,

0

a h o l  p qr( v )  a  p o l i k r i s t á l y o s  m i n t a  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  k ö l c s ö n h a t á s b ó l  s z á r m a z ó  
d e r i v á l t  s p e k t r u m a  [ C ,  3 ] , / ( v  — v0) a  d i p ó l - d i p ó l  k ö l c s ö n h a t á s  á l t a l  m e g h a t á r o z o t t  
s p e k t r u m  ( a z  a b s z o r p c i ó s  j e l  f r e k v e n c i a  s z e r i n t i  d e r i v á l t j a ,  k o n k r é t  s z á m o l á s n á l  a  
a  t i s z t a  r é z  k í s é r l e t i  s p e k t r u m a ,  v a g y  a z o n o s  s z é l e s s é g ű  d e r i v á l t  G a u s s - g ö r b e ;  a  
k é t f é l e k é p p e n  s z á m o l t  e r e d m é n y  a l i g  k ü l ö n b ö z i k ) ,  v0 a  d e r i v á l t  s p e k t r u m  s z é l s ő 
é r t é k é h e z  t a r t o z ó  f r e k v e n c i a .  A  w (q r)  f ü g g v é n y  m e g h a t á r o z á s a  I C T  1 9 0 0 - a s  s z á m í t ó 

g é p p e l  t ö r t é n t ,  b i z t o s í t v a  a z  / ( v 0) s l  é s  a z  f  p qr( v ) d v  =  1 n o r m á l á s i  f e l t é t e l e k e t .
o
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A  s z á m o l t  w {q r)  g ö r b é t  é s  ö s s z e h a s o n l í t á s u l  a z  a l l - o r - n o t h i n g  m o d e l l  m e g f e l e l ő  
g ö r b é j é t  a  V I I . A . b . - l .  á b r á n  t ü n t e t t ü k  fe l .

A  k i s z ó r á s i  s z á m :

Ni 

( =  1
a h o l  a z  /  k o o r d i n á c i ó s  h é j o n  l e v ő  m á t r i x m a g o k  s z á m a ,  é s  a z  ö s s z e g e z é s t  s z á m í t ó 
g é p p e l  4 0 0  k o o r d i n á c i ó s  h é j r a  v é g e z t ü k  e l  lap cen trá lt  köb ös  r á c s r a . *

VII.A.b.-l. ábra
Hozzájárulás a kiszórási számhoz a Sagalyn-módszerben és az „all-or-nothing” 

modellben I — 3/2 magspin és elsőrendű kvadrupól perturbáció esetén

A  k a p o t t  e r e d m é n y  n l (% A , <p) m e g h a t á r o z á s á r a  t á b l á z a t  á l l  r e n d e l k e z é s r e .  A  t á b 
l á z a t  s z e r i n t  n a g y o b b  w , - e k n é l  ( / j ^ I O O O ) « !  m á r  a l i g  f ü g g  q>-től, 0 s < p s l 8 0 ° - r a  a  
v á l t o z á s  1 5 % - o n  b e l ü l  v a n .  E z t  a z  e r e d m é n y t  g r a f i k u s a n  i s  m e g a d t u k  a  V I I . A . b . - 2 .  
á b r á n .  A  k i h ú z o t t ,  < p = 0 ° - h o z  t a r t o z ó  g ö r b e ,  a z  n l = n 1(ocA) ö s s z e f ü g g é s  m e g h a t á r o 
z á s á b a n  ( 1 5 % - o n  b e i ü l ! )  t á j é k o z ó d á s r a  f e l h a s z n á l h a t ó .  E z t  h a s z n á l t u k  m i  i s ,  a m i k o r  
n e m  á l l t  r e n d e l k e z é s r e  k i e l é g í t ő  a  A ,  <p p á r  a  m é r é s i  e r e d m é n y e k  é r t e l m e z é s é r e ;  a  
m é r t  « i - b ő l  m e g h a t á r o z t u k  a  ^ > = 0 - h o z  t a r t o z ó  aA - t,  a  t é r g r a d i e n s  a m p l i t ú d ó j á t ,  a m i  
k ö z é r t h e t ő b b  m e n n y i s é g ,  m i n t  a  k i s z ó r á s i  s z á m .

A z  i s m e r t e t e t t  m ó d s z e r e k  a l a p j á n  é r t é k e l t ü k  m é r é s i  e r e d m é n y e i n k e t .

* A VII. A. pontban ismertetett értékelési feladatok számítógépes megoldásáért Jánossy 
András tud. munkatársnak mond köszönetét a szerző.

4 Fizikai Folyóirat X X /1
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VH.A.b-2. ábra
Kiszórási szám térgradiens összefüggés, 7=3/2  magspin, lapcentrált köbös rács 
és elsőrendű kvadrupó! perturbáció esetén. A kihúzott görbe a $  = 0°-hoz tartozó 
«1 (A„), az egyes pontokhoz berajzolt intervallumok mutatják a <f>-töl való függést

B .  A  m é ré s i e red m é n yek  é rtéke lése

A z  é r t é k e l é s b e n  a  m o d e l l a n y a g o k  k i v á l a s z t á s á n a k  s z e m p o n t j a i t  s z e m  e l ő t t  t a r t v a ,  
a z  e g y s z e r ű b b t ő l  a  b o n y o l u l t a b b  h í g  ö t v ö z e t e k  f e l é  h a l a d u n k .  T e c h n i k a i l a g  —  a - t  
i s m e r t n e k  t é t e l e z v e  f e l  —  a  m é r t  k i s z ó r á s i  s z á m o t  a z  e l m é l e t i  A  é s  </> a l a p j á n  a  b .  
é r t é k e l é s i  m ó d s z e r  s z e r i n t  s z á m o l t t a l  h a s o n l í t j u k  ö s s z e .  A h o l  n e m  á l l  r e n d e l k e z é s r e  
k i e l é g í t ő  e g y e z é s t  a d ó  e l m é l e t i  ( v a g y  f é l e m p i r i k u s )  A  é s  <p, o t t  a  m é r t  n , m e l l e t t  a z  
a b b ó l  m e g h a t á r o z h a t ó  <p=0 - h o z  t a r t o z ó  a, A - t  ( i l l e t v e  a  i s m e r e t é b e n  A -t,  a  t ö l t é s -  
s ű r ü s é g - o s z c i l l á c i ó  a m p l i t ú d ó j á t )  is  m e g a d j u k ,  a m i n t  e r r ő l  m á r  a z  e l ő b b i  f e j e z e t b e n  

s z ó l t u n k .
A z  „ a l l - o r - n o t h i n g ”  m o d e l l  i n k á b b  h a g y o m á n y t i s z t e l e t b ő l  k e r ü l t  a z  é r t é k e l é s i  

m ó d s z e r e k  k ö z é  ( m á s  s z e r z ő k  e l ő s z e r e t e t t e l  a l k a l m a z z á k  e g y s z e r ű s é g e  m i a t t ) ;  a  k í 
s é r l e t i  / f i - g y e i  a  b .  é r t é k e l é s  s z e r i n t  l e g j o b b  e g y e z é s t  a d ó  ( a A ,  <p)-re m e g h a t á r o z z u k  

a  9krii é r t é k é t  é s  ö s s z e h a s o n l í t j u k  m o d e l l a n y a g a i n k o n .
A z  e g y e s  ö t v ö z e t e k n é l  a  k o n k r é t  ö s s z e h a s o n l í t á s t  a  k ö n n y e b b  á t t e k i n t h e t ő s é g  

k e d v é é r t  t á b l á z a t o k  a l a k j á b a n  a d j u k  m e g ,  f e l s o r o l v a  a z  i r o d a l m i ,  e g y é b  f i z i k a i  
m e n n y i s é g e k r e  v o n a t k o z ó  e r e d m é n y e k e t  i s .  A m i  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s t  
i l l e t i ,  a  t á b l á z a t o k  a  F r i e d e l - o s z c i l l á c i ó  a l a p j á n  t ö r t é n t  i r o d a l m i  k i é r t é k e l é s t  t a r t a l 
m a z z á k  a  S a g a ly n  és m ts a i  [S ,  l ] - f é l e  , , m é r e t " - c í T e k t u s r ó l  a  s z ö v e g b e n  t e t t ü n k  e m l í 

t é s t  ( I V .  f e j e z e t ) .
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a )  N em - á tm en e ti f é m  szennyezést ta r ta lm a z ó  h íg  ö tvözetek

1 . C u — Z n  h í g  ö t v ö z e t

A z  e r e d m é n y e k e t  a  V I I . B . a . - I  t á b l á z a t  t a r t a l m a z z a .  A z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l 
e f f e k t u s  k i s z ó r á s i  s z á m á t  i l l e t ő e n  a z  e g y e z é s  a z  A l f r e d — V a n  O s t e n b u r g - f é l e  f á z i s -  
e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n  s z á m o l t t a l  a  l e g j o b b .  A z  a l l - o r - n o t h i n g  m o d e l l  a l a p j á n  e z e k r e  
a  f á z i s e l t o l ó d á s o k r a  s z á m o l t  q kril =  1 >8 - I 021c m ~3 f i z i k a i l a g  e g y á l t a l á n  n e m  i r 
r e á l i s .  K ü l ö n  m e g  s z e r e t n é n k  e m l í t e n i  a z  e r e d m é n y  e l f o g a d h a t ó  e g y e z é s é t  a  L a n g e r —  
V o s k o - f é l e  e r e d m é n n y e l .  A  m a r a d é k  ( s z e n n y e z é s i )  e l l e n á l l á s r ó l  n i n c s  s o k  m o n d a n i 
v a l ó n k ,  m e r t  h á r o m  f á z i s e l t o l ó d á s  i s  p e r - d e f i n í c i ó n e m  k i e l é g í t i ,  a  B l a t t - f é l é b e n  d u r 
v á n  k e t t e s  f a k t o r e l t é r é s  v a n  a  m é r t t ő l ,  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s b a n  p e d i g  
1 /2 .  A m i  a  f o l y a d é k o k o n  ( o l v a d é k )  m é r t  K n i g h t - e l t o l ó d á s t  i l l e t i ,  a  K o h n — V o s k o -  
f é l e  u g y a n ú g y  f e l ü l b e c s ü l i  e z t  i s ,  m i n t  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s t . *

í g y  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s  t a r t o m á n y b a n  a l k a l m a z o t t ,  m e g f e l e l ő  f a k 
t o r r a l  s z o r z o t t  K o h n — V o s k o - f é l e  e r e d m é n y  ( n e m  is  b e s z é l v e  a  S a g a l y n - f é l e  m e g 
f e l e l ő  m é r e t e f f e k t u s  h o z z á a d á s á r ó l )  m e s s z e  f e l ü l b e c s ü l i  a z  e l s ő r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  
k a p o t t  e r e d m é n y t .

2 .  C u — A u  h í g  ö t v ö z e t

A z  e r e d m é n y e k  a  V l l . B . a - I I  t á b l á z a t b a n  t a l á l h a t ó k .  J ó  e g y e z é s t  a d  a  K o h n —  
V o s k o  é s  a  R o b e r t s  é s  m t s a i  f é le  ( B l a t t - k o r r e k c i ó v a l  m ó d o s í t o t t  K o h n — V o s k o )  
e r e d m é n y ,  a m i  a z é r t  m e g l e p ő ,  m e r t  C u — Z n  e s e t é n  a  K o h n — V o s k o - f é l e  e r e d m é n y  
~ 7 0 ' V . - k a l  v o l t  n a g y o b b  a  m é r t n é l .  A  p s z e u d ó a t o m  f á z i s e l t o l ó d á s o k  j ó  e l ő j e l e t  a d n a k  
a z  o l v a d é k  K n i g h t - e l t o l ó d á s á r a ,  u g y a n a k k o r  t ú l  k i s  é r t é k e k e t  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n 
á l l á s r a  é s  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f T e k t u s  „ k i s z ó r á s i ”  s z á m á r a .  E b b ő l  a r r a  l e h e t  k ö 
v e t k e z t e t n i ,  h o g y  a z  e l t o l t  m á t r i x a t o m o k o n  v a l ó  s z ó r á s n a k  n a g y o b b  s z e r e p e  v a n  és  a  
k i é r t é k e l é s n é l  f i g y e l e m b e  k e l l  v e n n i .  A  m á s i k  h á r o m  f á z i s e l t o l ó d á s - r e n d s z e r  r o s s z  
e l ő j e l e t  a d  a z  o l v a d é k  K n i g h t - c l t o l ó d á s  v á l t o z á s á r a .  A  R o b e r t s - f é l e  f á z ' s e l t o l ó d á s o k  
a l a p j á n  é s  a  m é r t  / i ,  a l a p j á n  s z á m o l t  </kHl n é h á n y  s z á z a l é k o n  b e l ü l  e g y e z i k  a  C u — Z n - e n  
k a p o t t a l .  ( A m i  b i z o n y í t j a ,  h o g y  a  k é t  é r t é k e l é s i  r e n d s z e r  b e l s ő  e l l e n t m o n d á s t  n e m  
t a r t a l m a z . )

b )  Á tm e n e t i f é m  szennyezést ta r ta lm a z ó  h íg  ö tvözetek

I .  N e m  m á g n e s e s  s z e n n y e z é s

A  C u — N i ,  C u —  P d  c> C u — P t  r e n d s z e r e k e n  k a p o t t  k í s é r l e t i  e r e d m é n y e k  é r t e l 
m e z é s é n é l  e l t é r ü n k  a  C u — Z n  é s  C u — A u  e s e t é n  a l k a l m a z o t t  g y a k o r l a t t ó l ,  t e k i n t e t t e l  
a  r e n d e l k e z é s r e  á l l ó  f á z i s e l t o l ó d á s o k  k i s  v á l a s z t é k á r a  é s  e r e d e t é r e .

E l s ő  l é p é s b e n  t é t e l e z z ü k  fe l ,  h o g y  a  m é r t  t é r g r a d i e n s  ( t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó )  
k i z á r ó l a g  a z  / = 2 - e s  r e z o n a n c i a s z ó r á s b ó l  s z á r m a z i k .  E k k o r  a  (11 ,6 )  ö s s z e f ü g g é s  é s  a
V l l . A . b .  é r t é k e l é s i  e l j á r á s  a l a p j á n  m é r t  k i s z ó r á s i  s z á m o k b ó l  a z  a l á b b i  f á z i s e l t o l ó d á 
s o k  a d ó d n a k :  Cm — N i  |if2| =  IOn 5 ' ;  Cm— P d  | > / , | = 9 ° 5 5 ' ;  Cm— P t  \tj2\ =  1 5 ° 3 0 ' .  A  f á z i s -  
e l t o l ó d á s o k  a  (11 ,6 )  ö s s z e f ü g g é s  a l a p j á n  r e n d r e  a  3d, 4d, 5 d  v i r t u á l i s  n í v ó n  0 , 5 4 ;  
0 , 5 0 ;  0 , 8 6  l y u k n a k  f e l e l n e k  m e g .  A z  e r e d m é n y  n a g y o n  s z é p e n  e g y e z i k  a z z a l  a  k l a s s z i -

* Legjohb egyezést az Alfred—Van Ostenburg-féle fáziseltolódások alapján számolttal kapunk.
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VII. B. a-I. táb láza t: Cu-Zn híg ötvözeten kapott eredmények

J i Fáziseltolódás Kvadrupoleffektus
Szennyezési 

ellenállás 
nohm. cm/at%

Knight-
N
£
~Z

Módszer
»1

”  I
i t «A 0

eltolódás 

1 dk 
k de

C

Langer— 
Vosko
Blatt 0,5313 0,2410

_

0,0277 0,0018

— 0,60

0,19

180°

-3 7 °

~ 6 8 0

~ 2 1 0

—

0,66 0,020

■5o
ü

K ohn— 
Vosko 0,521 0,35 — 0,71 1 1 , 1 ° - 8 0 0 24 ♦ 0,273

5-ü H urd— 
G ordon 0,33078 0,24815 0,05433 0,00579 0,00039 0,23 19,3° ~  270 — * 0,077**

w Alfred—
Van
Ostenb.

i 0,203

i
; 0,254 0,059

1

0,014 0,004
I

0,42

j

23,25° 490 — ♦
.

0,139

M ért mennyiségek 490 18 0,335 0,19

* A félempirikus fáziseltolódás-meghatározási módszer felhasznált mennyisége, definíciószerűen azonos a  m ért mennyiséggel.
** A  Hurd— Gordon [H, 4] által szám olt érték hibás, mert a  lapcentrált köbös rácsra vonatkozó A , , B, állandókkal [B, 9] szám olt az olva
dékra vonatkozók helyett [0 , 1],
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VII. B. a.-II. táblázat: Cu-Au híg ötvözeten kapott eredmények

Je
lle

m
ző

Fáziseltolódás KvadrupóletTektus
Szennyezési 

ellenállás 
no hm cm/at%

Knight-

' idszer
•fi *2

■
*4 xA <0 "í "c

eltolódás 
_ 1 dk 

k de

c
Pszeudó-
atom -0 ,067 0,054 0,025 -0 ,0 0 5 -0 ,1 8 0,5° ~  200 0 ,1 1 0,013

£
•6Sw

K ohn— 
Vosko 0,275 -0 ,0 9 2 — 0,69 — 9,9° ~ 7 8 0 24 * -0 ,2 4 9

u
-<u

R oberts 
és mtsai 0,0562 -0 ,1951 — — 0,77 -2 6 ,1 ° 860 — * -0 ,3 1 2

g
U Alfred—

Van
Ostenb.

-0 ,411 - 0,020 -0 ,005 - 0,001 0,48 5,2J ~ 550 * -0 ,053

M ért mennyiségek 880 44 0,52 0,07

* A félempirikus fáziseltolódás-meghatározási m ódszer felhasznált mennyisége, definíciószerűen azonos a mért mennyiséggel.
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5 4 TO M P A  K.

k u s  t a p a s z t a l a t t a l  [[ ,  1], [ G ,  1], h o g y  a z  ö t v ö z e t e k b e n  a z  á t m e n e t i  f é m a t o m  d  s á v j á 
b a n  l y u k  v a n ,  C u — N i - r e  a  0 , 6  s z á m  k ö z i s m e r t .  A z  e r e d m é n y  j ó l  e g y e z i k  a z  o l v a d é k -  
K n i g l i t - e l t o l ó d á s á r a  m é r t  e r e d m é n n y e l  [ G ,  1], é s  e l l e n t m o n d  a n n a k  a  s z t a t i k u s  e l k é p 
z e l é s n e k ,  h o g y  p l .  6 0 %  C u  t a r t a l o m n á l  a  C u — N i  ö t v ö z e t  m á g n e s s é g e  a z é r t  t ű n i k  e l ,  
m e r t  a  C u  s e l e k t r o n j a i  b e t ö l t i k  a  N i - n  l o k a l i z á l t  l y u k a k a t ,  a l á t á m a s z t v a  i ly  m ó d o n  
e g y  —  a  s z t a t i k u s t ó l  e l t é r ő  —  i n t e r p r e t á c i ó  s z ü k s é g e s s é g é t  [ R ,  3]. A  c s a k  r e z o n a n c i a -  
s z ó r á s - f e l t é t e l e z é s  a l a p j á n  s z á m o l t  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s j á r u l é k o k  k ö z e l í t ő l e g  f e l é t  
a d j á k  a  m é r t  é r t é k n e k  ( I V .  t á b l á z a t ) .  A z o k  s z á m á r a ,  a k i k  s z e r e t n e k  a  k í s é r l e t i  a d a 
t o k b ó l  o l v a s n i ,  m e g e m l í t j ü k ,  h o g y  a  C u — Z n  v a n  é s  C u — N i - b e n  ( a  s z e n n y e z é s  a  r é z  
j o b b  é s  b a l  o l d a l i  s z o m s z é d j a  a  p e r i ó d u s o s  r e n d s z e r b e n ) ,  i l l e t v e  a  C u — A i t - b a n  é s  
C u — P t - b a n  ( a  s z e n n y e z é s e k  s z o m s z é d o k )  a z  e l s ő r e n d ű  k i s z ó r á s i  s z á m o k  4 9 0 : 1 2 5 0 ,  
i ll . 8 4 0 : 1 9 0 0  ö n m a g u k b a n  is  n a g y o n  s z é p e n  b i z o n y í t j á k  a  v i r t u á l i s  á l l a p o t  l é t é t  a z  
á t m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s e k  e s e t é n ,  m í g  m i n d e z  m a j d n e m  t e l j e s e n  r e j t v e  m a r a d  a  
m á s o d r e n d ű  e f f e k t u s  v i z s g á l a t a  u t á n  ( 1 8 : 1 9 ,  i l l e t v e  4 4 : 6 0 ) .

M á s o d i k  l é p é s k é n t  ö s s z e h a s o n l í t j u k  a  m é r t  k i s z ó r á s i  s z á m o k a t  a  B c a l  M o n o d  
[B ,  3] f é l e  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n  s z á m o l t a k k a l ,  n e m  f e l e d v e ,  h o g y  a  m á s o d r e n d ű  
k v a d r n p ó l e f f e k t u s  k i s z ó r á s i  s z á m a i t  k í s é r l e t i  a l a p u l  f e l h a s z n á l v a  a z  a s z i m p t o t i k a  é r 
v é n y e s s é g e  C u — P t - b ő l  C u — N i  f e l é  h a l a d v a  f e l t e h e t ő e n  c s ö k k e n ,  t o v á b b á ,  h o g y  
e l t é r ő  a d a t o k  t a l á l h a t ó k  a z  i r o d a l o m b a n  a  m á s o d r e n d ű  k i s z ó r á s i  s z á m o k a t  i l l e t ő e n  
( I V .  f e j e z e t ) .  A z  e r e d m é n y t  a  V I I . B . b - 1 .  t á b l á z a t  t a r t a l m a z z a .

A  V l l . B . b - I .  t á b l á z a t h o z  a n n y i t  k í v á n u n k  h o z z á f ű z n i ,  h o g y  C u — P d  é s  C i i — P t  
e s e t é n  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  a d a t o k r a  t á m a s z k o d ó  e l m é l e t  u g y a n ú g y  f e l ü l b e c s l i  
a z  e l s ő r e n d ű  m é r é s e k e t ,  m i n t  C ii—  Z n  é s  C m — A u  e s e t é n ,  e t t ő l  a  t e n d e n c i á t ó l  c s a k  a  
C u — N i  e s e t é n  v a n  e l t é r é s .

VII.B.b.-l. táblázat: A lk a t Monod-féle fáziseltolódások alapján számolt és mert 
elsőrendű kvadrupól kiszórási számok 0 /-N Í, Of-I’d és C7»-Pt liig ötvözeteken

A nyag
........ .........

Fáziseltolódás

Flmclcti

A m pl.

«A

I :i/ts 

*

i

K K /ón t •«'/. i 

'it i

Kiser leli 
ki'/órÚM s/ám

"o í »/1

Ch-N í 0,190 1 -0 .1 2 7 -0 ,260 0,95 -  25 04'
j

1050 1 1250 i: 8 ".

C//-Pd -0,29.1 - 0 .120 —0,243 1.4.1 16 5.V 1600 1
1

1200 ‘ 1 0 '..

O í-Pt -0 .298 : -o .o o s -0 ,3 1 5  ! 2,.10 18 08 2600 ! 1900 • 5 ' •

A  h a r m a d i k  l é p e s  e g y  B e a l  M o n o d é h o z  h a s o n l ó  é r t é k e l é s  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d u i -

p ó l  a d a t o k r a  t á m a s z k o d v a .  . . .  . . .
T e h á t  a  f é l e m p i r i k u s  f á z i s e l t o l ó d á s i  m ó d s z e r  k i i n d u l ó  m e n n y i s é g e i  a  m o d o s t t o t t  

F r i e d e l - f é l e  ö s s z e g s z a b á l y  ( I I I ,  4 ) .  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s  (111,15)  é s  ( B c a l  M o n o d -  
t ó i  e l t é r ő e n )  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  e f l e k t u s  k i o l t á s i  s z á m a .  B e a l  M o n o d h o z  k é p e s t  
t o v á b b i  l é n y e g e s  e l t é r é s t  j e l e n t ,  h o g y  a z  e l e k t r o m o s  t é r g r a d i e n s  é s  a  k i o l t á s i  s z á m  
k ö z t i  k a p c s o l a t o t  n e m  a z  „ a l l - o r - n o t h i n g ”  m o d e l l  a l a p j á n ,  h a n e m  a  V I I . A . b .  p o n t 
b a n  l e í r t  m ó d s z e r  s z e r i n t  h a t á r o z t u k  m e g .  A  J á n o s s y  A .  [ J .  1] á l t a l  e l v e g z e t t  g é p i  
s z á m í t á s  m e n e t e  e g y é b k é n t  h a s o n l ó  a  B c a l  M o n o d  á l t a l  l e í r t h o z .  A z  e g y e n l e t r e n d -  

s z e r t  t ö b b  m e g o l d á s h á r m a s ( / ;„ ,  >U< '!•) ' s k i e l é g í t h e t i ,  k ö z ü l ü k  C u  P d - t e c s  u  t r a
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k é t ,  C u — N i - r e  p e d i g  e g y  o l y a n  v a n ,  a m e l y b e n  a z  >]2 m e g k ö z e l í t i  a  n f  1 0 -e s  é r t é k e t ,  
t e h á t  a  s z e n n y e z é s  l o k a l i z á l t  v i r t u á l i s a n  k ö t ö t t  ^ - á l l a p o t o t  í r  le.

A  k a p o t t  r e z o n a n c i a s z ó r á s t  m u t a t ó  e r e d m é n y e k e t  a  V I I . B . b - l l .  t á b l á z a t b a n  f o g 
l a l t u k  ö s s z e .

V II.B .b.-ll. táblázat: Elsőrendű kvadrupól effektusból számolt Beal M onod [B, 3]-(ele 
félempirikus fáziseltolódások

Fáziseltolódás 

ö tv iu c t  ^
% it t i

Cu- Ni 0,221 -0 ,109 -0 ,276

-0 ,0 4 6 -0,171 -0 ,2 6 2
0,570 -0 ,164 -0.171
0,168 -0 ,0 9 6 • -0 ,349

C«-Pl 0.792 -0 ,0 7 2 -0 ,188

M e g n y u g t a t á s u l  s z e r e t n é n k  k ö z ö l n i ,  h o g y  a  C m— Z n  ö t v ö z e t r e  v o n a t k o z ó  h a 
s o n l ó  é r t é k e l é s  n e m  a d o t t  r e / . o n á n s  í;2- t  t a r t a l m a z ó  m e g o l d á s t .

Ö s s z e f o g l a l ó a n  a  C m — N i .  Cm— P d ,  C i i — P t  s o r r a  k a p o t t  e r e d m é n y e i n k e t  m i n d 
h á r o m  m e g o l d á s b ó l  v i r t u á l i s a n  k ö t ö t t ,  a  s z e n n y e z é s e n  l o k a l i z á l t  d  á l l a p o t r a  l e h e t  
k ö v e t k e z t e t n i .  A  V I I . B . b . - l l .  t á b l á z a t  f á z i s e l t o l ó d á s a i  k ö z ü l  n e m  t u d u n k  v á l a s z t a n i ,  
a n n a k  e l l e n é r e ,  h o g y  l é n y e g e s e n  e l t é r ő  e l e k t r o n s z e r k e z e t r e  u t a l n a k  (C m — P d  é s  C u — P t  
k é t  m e g o l d á s a ) .  T o v á b b i  k í s é r l e t i  a d a t o k ,  p l .  a z  o l v a d é k o k o n  m é r h e t ő  K n i g h t -  
e l t o l ó d á s  ( a l á n  k ö z e l e b b  v i s z n e k  m a j d  a  k é r d é s  t i s z t á z á s á h o z .

A z  „ a l l - o r - n o t h i n g ”  m o d e l l  é s  a  V I I . B . b . - l l .  t á b l á z a t  f á z i s e l t o l ó d á s a i  a l a p j á n  
s z á m o l t  </kri( é r t é k  n é h á n y  S z á z a l é k o n  b e l ü l  e g y e z i k  a  C m —  Z n - e r i  k a p o t t a l .

2 .  M á g n e s e s  s z e n n y e z é s

A z  é r t é k e l é s t  a  (111,8)  ö s s z e f ü g g é s  é s  a  D a n ie l  [ D ,  1] á l t a l  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n 
á l l á s  é r t e l m e z é s é n é l  f e l h a s z n á l t  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n  v é g e z t ü k .  A z  é s

»/á =  ^  - 0 , 7  — 0 . 4 4  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n  s z á m o l t  [ D .  I] s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s ,

A q = 2 , 5  | . i o h m - c m / a t % j ó l  e g y e z i k  a  m é r é s s e l ,  2 , 8. . . 3  p o h m  • c m / a t % .  í g y  a
t ö l t é s s ü r ü s é g - o s z c i l l á c i ó  c s a k  a  s p i n -  le  e l e k t r o n o k t ó l  s z á r m a z i k .  A  V I I . A . b .  a l a p j á n  
( a = 2 5  n ö v e k e d é s i  f a k t o r )  s z á m o l t  k i s z ó r á s i  s z á m  >/1= 1 4 2 0 ,  e l f o g a d h a t ó  e g y e z é s b e n  
v a n  a z  l 5 0 0 ± 7 5 - ö s  m é r t  é r t é k k e l .  A  m é r t  k i s z ó r á s i  s z á m n a k  a z  A  — 5 , 2 9 - 1 0 ~ 2 t ö l -  
t é s s í í r ü s é g - o s z c i l l á c i ó  a m p l i t ú d ó  f e le l  m e g .

A  H u n i  [ I I .  5] á l t a l  j a v a s o l t  e l e k t r o n s z e r k e z e t b ő l  m1= 1 8 4 0  k i s z ó r á s i  s z á m  k ö 
v e t k e z i k ,  e z  a z  e l e k t r o n s z e r k e z e t  —  k ü l ö n ö s e n  a m i  a  4 s — 4 p  e l e k t r o n o k  s z á m á t  
i l le t i  —  l é n y e g e s e n  e l t é r  a  [ G .  I) á l t a l  m e g a d o t t ó l .

A  L u m p k i n  á l t a l  a d o t t  6- o s  c l f e k t í v  v a l e n c i a  é s  a  C u — Z n - e n  m é r t  e l s ő r e n d ű  
k i s z ó r á s i  s z á m  a l a p j á n  b e c s ü l t  C u — M i i  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  k i s z ó r á s i  s z á m ,  h , ~ 3 0 0 0 ,  
a m i  m é g  a  m á r  m e g i s m e r t  m á s o d r e n d ű  e f f e k t u s  n a g y s á g á n a k  a z  e l s ő r e n d ű  t a r t o 
m á n y r a  v a l ó  á t v é t e l é b ő l  s z á r m a z ó  t ú l b e c s l é s e k h e z  k é p e s t  is t ú l s á g o s a n  m a g a s n a k  
t ű n i k .
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U g y a n a k k o r  a  C u — M n  é s  C u — N i - r e  v o n a t k o z ó  r é t e g e z ő d é s i  h i b a  e l ő f o r d u l á s i  
v a l ó s z í n ű s é g  é s  e n e r g i a  k ö z e l i  a z o n o s s á g a  a l a p j á n  [ M ,  1], [ N ,  1] a  s z ó r ó  p o t e n c i á l  
c s a k n e m  a z o n o s  e r ő s s é g ű  a  k é t  s z e n n y e z é s r e ,  a m i n t  a z t  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  k i s z ó 
r á s i  s z á m a i n k  is  m u t a t j á k ,  e l l e n t é t b e n  a  4  M c / s - r a  v o n a t k o z ó  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  
k i s z ó r á s i  s z á m o k k a l  C u — N i - r e  » r = 1 9  é s  C u — M n - r a  nc ~  1 14.

c )  E g y  m e ta llo g rá fia i k ö ve tk e z m é n y

M i e l ő t t  ö s s z e f o g l a l n á n k  m é r é s i  e r e d m é n y e i n k e t ,  a z o k n a k  e g y  g y a k o r l a t i  k ö v e t 
k e z m é n y é r e  s z e r e t n é n k  f e l h í v n i  a  f i g y e l m e t .  E l v i l e g  a z o n n a l  b e l á t h a t ó ,  é s  p l .  a  C u — P t  
m é r é s i  e r e d m é n y e k e t  b e m u t a t ó  V I . B . a . 2 - 1 .  á b r a  a l a p j á n  g y a k o r l a t b a n  is  —  f ig y e 
l e m b e  v é v e  a z  M M R - a m p l i t ú d ó m é r é s  e g y  s z á z a l é k n á l  j o b b  m é r é s i  p o n t o s s á g á t  — , 
h o g y  a  m ó d s z e r  ~ 1 0  p p m  s z e n n y e z é s  d e t e k t á l á s á r a  a l k a l m a s .  N a g y o b b  p e r t u r b á c i ó t  
o k o z ó  s z e n n y e z é s r e  a z  é r z é k e n y s é g  t e r m é s z e t e s e n  j a v u l .

A  g y a k o r l a t i  k ö v e t k e z m é n y  t e h á t  a z ,  h o g y  a  s z e n n y e z é s i  e l l e n á l l á s h o z  h a s o n l ó a n  
a z  M M R - j e l  a m p l i t ú d ó j á n a k  c s ö k k e n é s e  a z  a n y a g m i n t a  ö s s z - s z e n n y e z e t t s é g é n e k  a  
m é r t é k é ü l  s z o l g á l .  A z  a m p l i t ú d ó - c s ö k k e n é s b ő l  a  s z e n n y e z e t i  s é g  p l .  Z n  e k v i v a l e n s  
k o n c e n t r á c i ó b a n  f e j e z h e t ő  k i .

E l v i l e g  ö s s z e h a s o n l í t v a  a  k é t  m ó d s z e r t  a z  M M R  h á t r á n y a  a  k i s e b b  p o n t o s s á g  
é s  é r z é k e n y s é g ,  m a g a  a  m é r ő b e r e n d e z é s  p e d i g  l é n y e g e s e n  b o n y o l u l t a b b ;  n a g y  e l ő n y e ,  
h o g y  a  m é r é s e k  s z o b a h ő m é r s é k l e t e n  v é g e z h e t ő k ,  s z e m b e n  a z  e l l c n á l l á s m é r é s  m é l y -  
h ő m é r s é k l e t - i g é n y é v e l .

C .  Ö ssz e fo g la lá s . K ö ve tk e z te té se k

E r e d e t i  t e r v ü n k n e k  m e g f e l e l ő e n  a z  e g y s z e r ű  p o t e n c i á l s z ó r á s n a k  ( e l t é r ő  é s  a z o 
n o s  v a l e n c i á j ú  s z e n n y e z é s é n )  é s  v i r t u á l i s a n  k ö t ö t t  n e m  m á g n e s e s  ( 3 d , 4  <7, 5d  á t m e n e t i  
f é m s z e n n y e z é s ,  „ n e m  m á g n e s e s  ü z e m ” )  é s  m á g n e s e s  (C u — M n .  „ m á g n e s e s  ü z e m ” )  
e l e k t r o n á l l a p o t o k n a k  a  s z e n n y e z é s  k ö r ü l i  a s z i m p t o t i k u s  t ö l t é s s ü r ü s é g - o s z c i l l á c i ó r a  
g y a k o r o l t  h a t á s á t  t a n u l m á n y o z t u k  a  r é z  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k b e n ,  a  m á s o k  á l t a l  n e m  
v i z s g á l t  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f l e k t u s  m é r é s e  a l a p j á n .

E r e d m é n y e i n k  k ö z ü l  k i e m e l k e d ő k  a  t ö b b  s z e m p o n t b ó l  m o d e l l n e k  t e k i n t h e t ő  
C u — Z n  é s  C u — N i  h í g  ö t v ö z e t e k e n  k a p o t t  e r e d m é n y e k ,  a  C u  -  M n  h í g  ö t v ö z e t b e n  
a  l o k a l i z á l t  m o m e n t u m  k ö r ü l i  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  a m p l i t ú d ó j á n a k  m e g n y u g 
t a t ó  m e g h a t á r o z á s a  é s  a  m á s o d r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  o l y  s o k  f é l r e é r t é s t  a d ó  „ / - p r o b 
l é m a ”  a d o t t  s z i n t ű  t i s z t á z á s a ,  a z a z  a  / - p a r a m é t e r  é r t e l m e z é s e  é s  a z  a - n ö v e k e d é s i  
f a k t o r  f e l s ő  h a t á r a i n a k  m e g h a t á r o z á s a .  A m i  a  m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó  
t a r t o m á n y á b a  e s ő  m é r é s e k k e l  v a l ó  ö s s z e h a s o n l í t á s t  i l l e t i ,  e g y é r t e l m ű n e k  l á t s z i k ,  h o g y  
a z  a s z i m p t o t i k u s t  j o b b a n  m e g k ö z e l í t ő  e l s ő r e n d ű  t a r t o m á n y b a n  k i s e b b  a z  o s z c i l l á c i ó  
a m p l i t ú d ó j a ,  m i n t  a h o g y  a  m á s o d r e n d ű  k i o l t á s i  s z á m o k  a l a p j á n  s z á m o l h a t ó .  A z  e l 
l e n t m o n d á s  t r i v i á l i s  f e l o l d á s a  a z ,  h o g y  a  s z e n n y e z é s  k ö z v e t l e n  k ö r n y e z e t é b e n  a  
p r e a s z i m p t o t i k u s  e l m é l e t i  ö s s z e f ü g g é s e k  í r j á k  le  a  t ö l t é s s í í r ű s é g - o s z c i l l á c i ó t ,  é s  a z o k  
s z e r i n t  k e l l  é r t é k e l n i ;  t o v á b b á  f e l t e h e t ő ,  h o g y  a  r á c s d e f o r m á c i ó  is n a g y o b b  o l t ,  m i n t  
a  r ö n t g e n d i f i r a k c i ó v a l  m e g h a t á r o z o t t  á t l a g  [ F ,  6].

N e m  k í v á n u n k  n a g y o n  m e s s z i r e  m e n n i  a  k ö v e t k e z t e t é s e k k e l ,  m e r t  t ú l s á g o s a n  
s z é l e s  a  t e r ü l e t  é s  p i l l a n a t n y i l a g  k e v é s  a  m é r é s i  a d a t  a  m i n d e n  r é s z l e t r e  k i t e r j e d ő  e l e m 
z é s h e z .  ( R e m é l j ü k ,  h o g y  e z e k u t á n  m á r  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l  e f f e k t u s - m é r é s e k  i s  
l é n y e g e s  i n f o r m á c i ó  f o r r á s á u l  s z o l g á l n a k ! )  A  m a g u n k  r é s z é r ő l  m o s t  m e g e l é g s z ü n k
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a z  é r t é k e l é s  s o r á n  a z  e g y e s  k o n k r é t  ö t v ö z e t e k k e l  k a p c s o l a t b a n  e l m o n d o t t a k k a l .  
A  v é g l e g e s  m e g o l d á s  t e r m é s z e t e s e n  a z  ö s s z e s  m é r h e t ő  m e n n y i s é g e t  ( í g y  a z  e l s ő r e n d ű  
k v a d r u p ó l - e f f e k t u s t  i s ! )  t a r t a l m a z ó ,  a  F a b e r — Z i m a n  d i a g r a m r a  é p ü l ő  e l e m z é s ,  a m e 
l y i k  a l a p j á n  a z  ö s s z e s  m é r t  m e n n y i s é g e k e t  l e í r ó  f á z i s e l t o l ó d á s - r e n d s z e r t  ( h a  v a n  
e g y á l t a l á n  i l y e n )  v a l ó s z í n ű s í t e n i  l e h e t .  F o n t o s  t o v á b b á  a n n a k  a z  e l d ö n t é s e  is ,  h o g y  a  
k v a n t i t a t í v  é r t e l m e z é s  a z  a l k a l m a z o t t  k ö z e l í t é s e k e n  t ú l m e n ő e n  m e n n y i  e l m é l e t i  f i n o 
m í t á s t  k ö v e t e l  m e g .  A z  e l s ő  k ö n n y e b b ,  a  m á s o d i k  l é n y e g e s e n  n e h e z e b b  f e l a d a t .

VIII. Hogyan tovább? Új kísérletek

A  V i l i .  f e j e z e t b e n  o l y a n  t o v á b b i  k í s é r l e t e k  t e r v é t  v á z o l j u k ,  a m e l y e k  j e l e n  e r e d 
m é n y e i n k ,  i r o d a l m i  e r e d m é n y e k ,  a  k o r á b b a n  á l t a l u n k  b e v e z e t e t t  k o c k a t e x t ú r á s  
a n y a g m i n t á k n a k  e z e n  a  t e r ü l e t e n  t ö r t é n ő  a l k a l m a z á s a ,  v a g y  ú j  m é r é s t e c h n i k a  a l 
k a l m a z á s a  a l a p j á n  r e á l i s a k ,  é s  e l ő r e l á t h a t ó a n  k ö z e l e b b  v i s z n e k  a  k é r d é s e k  l i s z t á 
z á s á h o z .

N e m  t ú l s á g o s a n  r é s z l e t e z v e  é s  n é h á n y  f ő b b  k é r d é s  k ö r é  c s o p o r t o s í t v a  i s m e r t e t 
j ü k  e z e k e t  a  v i z s g á l a t o k a t .  M i n d j á r t  a z  e l e j é n  s z e r e t n é n k  k i z á r n i  a  k é r d é s  f e l v e t é s é n e k  
a z t  a  t r i v i á l i s  m ó d j á t ,  h o g y  a  p e r i ó d u s o s  r e n d s z e r t  m a g u n k  e l é  t é v e ,  a z  ö s s z e s  e d d i g  
n e m  v i z s g á l t  k é t ,  m a j d  k é s ő b b  a  h á r o m k o m p o n e n s ű  r é z  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t  v i z s g á l a 
t á t  t e r v e z z ü k .  A z o n b a n  ú g y  t ű n i k ,  h o g y  a  m e g k e z d e t t  ú t o n  t o v á b b  k e l l  m e n n ü n k  
a h h o z ,  h o g y  a  m é r é s i  e r e d m é n y e k  é r t e l m e z é s é b e n  e g y é r t e l m ű  k ö v e t k e z t e t é s r e  j u t 
h a s s u n k .

A  m á t r i x s z a l  azonos ve g yé rté k ű  s z e n n y e z ő k  h a t á s á n a k  a  v i z s g á l a t á h o z  a  k ö v e t 
k e z ő  m o d e l l  a  C u — A g  h í g  ö t v ö z e t .  S z e m b e n  a z  A u  j ó  o l d h a t ó s á g á v a l ,  i t t  p r e c i p i t á c i ó  
n e h e z í t i  m e g  a  f e l a d a t  m e g o l d á s á t .

A z  e lté rő  ve g yé rté k ű  s z e n n y e z ő k  Z n - k e l  m e g k e z d e t t  s o r á t  G a - m a l  é s  G e - m a l  k í 
v á n j u k  k i e g é s z í t e n i .

A z  á tm e n e ti fém  s z e n n y e z é s t  t a r t a l m a z ó  h í g  ö t v ö z e t e k  s o r a  s z á m t a l a n  l e h e t ő s é 
g e t  t a r t a l m a z ;  s o k a t  k ö z ü l ü k  (C u — 4 d, C u — 5 d, C u — 4 /  s t b . )  j ó f o r m á n  a l i g  v i z s g á l 
t a k ,  é s  v á r h a t ó a n  s z i s z t e m a t i k u s  v i z s g á l a t u k  s o k  ú j  é r d e k e s s é g e t  n y ú j t  m a j d .

A  3 í / - á t m e n e t i  f é m  s z e n n y e z é s t  t a r t a m a z ó  r é z  a l a p ú  h í g  ö t v ö z e t e k  v i z s g á l a t á r a  
a  k ö z e l j ö v ő b e n  n a g y o b b  f i g y e l m e t  k í v á n u n k  f o r d í t a n i .  A z o n  t ú l m e n ő e n ,  h o g y  a  
t ö l t é s s ú ' r ű s é g - o s z c i l l á c i ó b ó l  a  s z e n n y e z é s  e l e k t r o n s z e r k e z e t é r e  k ö v e t k e z t e t h e t ü n k ,  v á r 
h a t ó  a z ,  h o g y  a z  e le k tro n sz e rk e z e t v á lto z ása  i s  n y o m o n  k ö v e t h e t ő  a  t ö l t é s s ű r ű s é g -  
o s z c i l l á c i ó  m é r é s é v e l ,  f e l t é v e ,  h o g y  m á s  e f f e k t u s  a  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  v á l t o z á 
s á t  e l  n e m  f e d i .  A  l o k a l i z á l t  m á g n e s e s  m o m e n t u m  f e l l é p t é v e l  k a p c s o l a t o s  k é r d é s k ö r  
( K o n d o - e f f e k t u s ,  I I I .  f e j e z e t )  t a n u l m á n y o z á s a  l á t s z i k  a  l e g f o n t o s a b b n a k .  A  s p i n -  
s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  e l l e n ő r z é s é r e  is  m ó d o t  n y ú j t  a  A n '(r)- \-  A n ^ (r)- re\  e g y e n l ő  t ö l t é s -  
s ű r ü s é g - o s z c i l l á c i ó  m e g h a t á r o z á s a .

A  3 -d  á t m e n e t i  f é m e k  k ö z ü l  a  v a s s z e n n y e z é s  e l e k t r o n s t r u k t ú r á j á n a k  é s  m a k r o s z 
k o p i k u s  m e n n y i s é g e k r e  g y a k o r o l t  h a t á s á n a k  a  m e g i s m e r é s e  i p a r i  s z e m p o n t b ó l  s e m  
h a s z o n t a l a n ,  s z á m o s  i p a r i  r é z  t e r m é k  n e m  k í v á n a t o s  v a s s z e n n y e z é s t  t a r t a l m a z .

R é s z l e t e s e b b e n  k í v á n u n k  s z ó l n i  a  v a k a n c iá k  M M R  m ó d s z e r r e l  t ö r t é n ő  v i z s g á l a 
t á n a k  a  l e h e t ő s é g é r ő l .

A z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s  r é s z l e t e s  t a n u l m á n y o z á s a ,  a  k a p o t t  n u m e r i k u s  
e r e d m é n y e k  a l a p j á n  a  v a k a n c i á k  m i k r o f i z i k a i  m ó d s z e r r e l  t ö r t é n ő  t a n u l m á n y o z á s á 
n a k  l e h e t ő s é g e  e l é r h e t ő  t á v o l s á g b a  k e r ü l t .  A  v a k a n c i a .  k ö r ü l i  h o s s z ú t á v ú  v e z e t é s i
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5 8 TO MPA K.

V ili.I. táblázat: Egyszeres réz vakaneián szórt vezetési elektronok fáziseltolódásai
a Fermi-energiával

_^ Fáziséitól. I i

MóUsz.
ti

Pszeudopot.* -0,601 0,325
i

-  0,003 . 0.001

Stehle -0 ,8 4 9 -0 .183 -  0,0302 | -0.0026

* k , • 0,7-re vett értékek.

e l e k t r o n s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  é p p ú g y  k i m é r h e t ő  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e f f e k t u s  f e l 
h a s z n á l á s á v a l .  m i n t  a  b e v i t t  s z e n n y e z é s e k  k ö r ü l i .  A  k ö v e t k e z ő k b e n  b e c s l é s t  k í v á n u n k  
a d n i  a z  e g y e t l e n  v a k a n c i a  á l t a l  k e l t e t t  e f f e k t u s  n a g y s á g á r ó l ,  m e g h a t á r o z v a ,  i l l e t v e  
f e l h a s z n á l v a  a z  e g y é b  c é l r a  m e g h a t á r o z o t t  t ö l t é s s ű r ű s é g - o s z c i l l á c i ó  a m p l i t ú d ó j á n a k  
é s  f á z i s á n a k  a z  é r t é k é t ,  i l l e t v e  a n n a k  a l a p j á n  a z  e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e l T e k t u s  k i o l t á s i  
s z á m á t ,  t o v á b b á  a  r e n d e l k e z é s ü n k r e  á l l ó  v a k a n c i a k o n c c n t r á c i ó - a d a t o k  [S .  8] a l a p j á n  
a 7. M M R  j e l  v á r h a t ó  a m p l i t ú d ó - c s ö k k e n é s é t .

A  v a k a n c i a p r o b l é m á v a l  k a p c s o l a t b a n  S c e g e r A . | F .  4]  ö s s z e f o g l a l ó  c i k k é r e  u t a 
l u n k .  A  b e c s l é s h e z  a  p s z e u d ó p o t e n c i á l - c l m é l e l  [ M .  3] é s  a  S te h le  [ F .  4 ] - p o t e n c i á l  
a l a p j á n  s z á t n o l h a t ó  f á z i s e l t o l ó d á s o k a t  h a s z n á l j u k  fe l .  a m e l y e k  k i e l é g í t i k  a  F r i e d e l -  
f é l e  ö s s z e g s z a b á l y t ,  é s  é r t é k e i k e t  a  V I I I . I .  t á b l á z a t  t a r t a l m a z z a .

A  m e g a d o t t  f á z i s e l t o l ó d á s o k  a l a p j á n  k i s z á m o l t u k  a  t ö l t é s s ü r í i s é g - o s z c i l l á e i ó  
a m p l i t ú d ó j á n a k  é s  f á z i s á n a k  a z  é r t é k é t ,  az. e l s ő r e n d ű  k v a d r u p ó l e l T e k t u s  k i o l t á s i  
s z á m á t  é s  a  m a r a d é k e l l e n á l l á s - a d a t o k k a l  e g y ü t t  a  V I I I  I I .  t á b l á z a t b a n  f o g l a l t u k  
ö s s z e :

V ili.II. táb láza t: Vakancia körüli töltéssiii üség-os/cilláció 
cs niaradékellenállás-jcllem/ök ré/ben

M enny. I t:ls» r. kviltlr. elf. i M .trinlékclt.

M ó d s z .  a.V ) j S / .m io l i  ! M e r i

Pszcudopot. ! m  , • - 0,39 ! 650 1,10* ’ I -1 .6*
i —- • ! ;

Stehle ! 2^ ; , I0 ,  ^ ! 0.198 í 700 | 1,63’ |W . 3|
I * -  ! i

* fiohni. cm /atom  "'•>

A  r e n d e l k e z é s ü n k r e  á l l ó  e g y e n s ú l y i  v a k a n c i a k o n c e n t r á c i ó - a d a t  a z  o l v a d á s p o n t 
b a n  [S .  8] a l a p j á n  2 - 1 0 - 1 , v á r h a t ó  i n t e n z i t á s c s ö k  k e n é s  . . . 1 4  V., a m i  a  j e l e n l e g i  m é r é s -  
t e c h n i k á v a l  k i m u t a t h a t ó .

E  b e c s l é s  m e l l e t t  a  k í s é r l e t i  m e g v a l ó s í t á s  n e m  l á t s z i k  t r i v i á l i s n a k .  M i n d e n e s e t r e  
a r r a  f e l h í v j a  a  f i g y e l m ü n k e t ,  h o g y  a  g y o r s  h ű t é s s e l  e l ő á l l í t o t t  h í g  ö t v ö z e t m i n l á k  
( n o r m á l i s a n  h ű t v e  k i s  s z e n n y e z é s - o l d c k o n y s á g ! )  v i z s g á l a t a  e s e t é n  a  v a k a n c i á k  h a 
t á s a  n e m  e l h a n y a g o l h a t ó .  E z  a  k é r d é s  a  v a k a n c i a - s z e n n y e z é s  k ö l c s ö n h a t á s o n  k e 
r e s z t ü l  a u t o m a t i k u s a n  á t v e z e t  a  k é t f é l e  s z e n n y e z é s t  t a r t a l m a z ó  h í g  ö t v ö z e t e k  v i z s 
g á l a t á n a k  a  t e r ü l e t é r e .
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A  v i z s g á l a t o k h o z  a l k a l m a z o t t  f ó l i a m i n t á k  a  t i s z t a  r é z h e z  [ T ,  4 ] ,  [ T ,  6] ,  [ T ,  9] 
h a s o n l ó a n  e g y e s  e s e t e k b e n  k o c k a t e x t ú r á s  s z e r k e z e t t e l  is  e l ő á l l í t h a t o k  ( a  k ü l ö n b ö z ő  
s z e n n y e z ő k n e k  a  t e x t ú r a  t í p u s á r a  é s  t ö k é l e t e s s é g é r e  g y a k o r o l t  h a t á s a  s o k  v o n a t k o 
z á s b a n  m é g  m a  s e m  t i s z t á z o t t ) ,  í g y  a  k o c k a t e x t ú r á s  „ k v á z i ”  e g y k r i s t á l y o k o n  a  s z e n y -  
n y e z é s  k ö r ü l i  p e rtu rb á c ió k  a n iz o tró p iá ja  v i z s g á l h a t ó .

M e t o d i k a i  s z e m p o n t b ó l  k ü l ö n  k e l l  s z ó l n u n k  a  „ sz a te llite k  v iz s g á la tá n a k ”  a  le 
h e t ő s é g é r ő l .  E d d i g  a z  M  M  R - s p e k t r u m  f ő v o n a l á n a k  a z  i n t e n z i t á s c s ö k k e n é s e  s z o l 
g á l t  a z  i n f o r m á c i ó  f o r r á s á u l .  N é h á n y  e s e t b e n  m e g f i g y e l t é k ,  h o g y  a  f ő v o n a l  m e l l e t t  
g y e n g e  i n t e n z i t á s ú ,  a  s z e n n y e z é s t ő l  a d o t t  t á v o l s á g r a  l e v ő  m á t r i x m a g o k t ó l  s z á r m a z ó  
m e l l é k m a x i m u m o k  ( „ s z a t e l l i t e k ” )  l é p n e k  fe l .  A  C u — Z n  h í g  ö t v ö z e t e n  a z  á l t a l u n k  
a l k a l m a z o t t h o z  h a s o n l ó  m é r é s t e c h n i k á v a l  k a p o t t  e r e d m é n y t  Sch o e m ach e r  é s  t s a .  
[S ,  14] a  m e g f i g y e l t  s z a t e l l i t e t  a  s z e n n y e z é s  e l s ő  s z o m s z é d j á t ó l  s z á r m a z ó n a k  m i n ő s í t e t 
t é k  ( m á s o d r e n d ű  k v a d r u p ó l  p e r t u r b á c i ó ) .  T i s z t a  k v a d r u p ó l  r e z o n a n c i a - s p e k t r o s z 
k ó p i a  a l k a l m a z á s á v a l  R e d fie ld  [ R .  1] 1 9 6 3 - b a n  n é h á n y  s z a t e l l i t e t  f i g y e l t  m e g  
C u — Z n - e n ,  e z e k  k ö z ü l  e g y i k ,  a  h a r m a d i k  s z o m s z é d o k t ó l  s z á r m a z ó ,  j ó l  l e í r h a t ó  a z  
A l f r e d — V a n  O s t e n b u r g - f é l e  f á z i s e l t o l ó d á s o k k a l ,  íg y  j ó l  e g y e z i k  a  m i  e r e d m é n y ü n k 
k e l ;  a  t ö b b i  n e m .

A  „ s z a t e l l i t e k ”  a z o n o s í t á s a  n e m  e g y s z e r ű  f e l a d a t ,  k ü l ö n ö s e n  a k k o r  n e m ,  h a  a z  
c s a k  i n t e n z i t á s m é r é s r e  v a n  v i s s z a v e z e t v e  ( p o r m i n t á k )  u g y a n i s  a  r e z o n a n c i a j e l  i n t e n 
z i t á s a  a r á n y o s  a  m a g o k  s z á m á v a l .

Cu—A u  é s ’G / M n  h í g  ö t v ö z e t e i n k e n  m i  is  d e t e k t á l t u n k  s z a t e l l i t e k e t  ( 1 — 3 ) ,  a z o 
n o s í t á s u k  m é g  n e m  t ö r t é n t  m e g .

A z  a z o n o s í t á s b a n  l é n y e g e s  s e g í t s é g e t  n y ú j t  a z  e g y k r i s t á l y  —  [S,  14] v a g y  k o c k a 
t e x t ú r á s  m i n t á k  a l k a l m a z á s a ,  a  s z a t e l l i t  h e l y é n e k  o r i e n l á c i ó f ü g g é s e  a z  a z o n o s í t á s h o z  
f o n t o s  s e g í t s é g e t  a d .

A  n a g y o b b  é r z é k e n y s é g ű  kettő srezo nan cia-m ó d szerek  a l k a l m a z á s a  j e l e n t h e t  l é 
n y e g e s  e l ő r e l é p é s t ; k i d o l g o z á s u k  H ah n  é s  H a rtm a n n  [ H ,  6 ] ,  v a l a m i n t  L ttr ie  é s  S c h lic h te r  
[ L ,  4] n e v é h e z  f ű z ő d i k .  S e g í t s é g ü k k e l  t ö b b  n a g y s á g r e n d e s  é r z é k e n y s é g n ö v e l é s  é r 
h e t ő  e l .  E g y k r i s t á l y -  v a g y  k o c k a t e x t ú r á s  h í g  ö t v ö z e t - m i n t á k r a  v a l ó  a l k a l m a z á s u k  
v á r h a t ó a n  a  l e g t e l j e s e b b  i n f o r m á c i ó t  a d j á k  a  k é r d é s r ő l .  A  h í g  ö t v ö z e t e k  v i z s g á 
l a t á r a  t ö r t é n t  s i k e r e s  a l k a l m a z á s u k r ó l  n e m  t a l á l h a t ó  e m l í t é s  a z  i r o d a l o m b a n .

Függelék

M é r é s e i n k e t  a  S z i l á r d t e s t ( I z i k a t  F ő o s z t á l y  t é r m o d u l á c i ó s  r e n d s z e r ű ,  s z é l e s j e l ű  
m a g m á g n e s e s  r e z o n a n c i a - s p e k t r o m é t e r é v e l  v é g e z t ü k ,  a m i t  k o r á b b i  m u n k á n k b a n  m á r  
i s m e r t e t t ü n k  [ T ,  5], [ T ,  9] . A  b e r e n d e z é s  f e l b o n t ó k é p e s s é g e  ~ 1 0 ~ 5 ; a m p l i t ú d ó  s t a b i 
l i t á s a  j o b b ,  m i n t  1 % ,  a m i n t  a z  k o n k r é t  m é r é s i  e r e d m é n y e i n k b ő l  l á t h a t ó .

A  s z o b a h ő m é r s é k l e t t ő l  e l t é r ő  h ő m é r s é k l e t e n  t ö r t é n ő  m é r é s e k e t  a  k o r á b b a n  m á r  
i s m e r t e t e t t  g á z á r a m o s  h ő m é r s é k l e t s z a b á l y o z ó  r e n d s z e r  [B ,  3] f e l h a s z n á l á s á v a l  v é 
g e z t ü k ,  a  h ő m é r s é k l e t  s t a b i l i t á s  ~ 0 , 1  C ° ,  a  h o m o g e n i t á s  a  m i n t a  t é r f o g a t á b a n  1°-  
n á l  j o b b .

A z  M M R  s p e k t r o m é t e r  é r z é k e n y s é g é t  —  k i s  i n t e n z i t á s ú  j e l e k  d e t e k t á l á s á r a  —  
„ i d ő  á t l a g o l á s t ”  ( t i m e - a v e r a g e i n g )  t e c h n i k a  a l k a l m a z á s á v a l  [ W ,  2] n ö v e l t ü k .  N T A - 5 1 2  
s o k c s a t o r n á s  a n a l i z á t o r  k o h e r e n s  d e t e k t o r k é n t  v a l ó  a l k a l m a z á s á v a l  a  j e l / z a j  v i s z o n y  

V/ A '-n e l  n ö v e k s z i k ,  a m e n n y i b e n  iV -ne l  j e l ö l j ü k  a  r e g i s z t r á l t  é s  a  s o k c s a t o r n á s  a n a l i z á t o r  
m e m ó r i á j á b a n  f á z i s h ű e n  ö s s z e a d o t t  M M R - j e l e k  s z á m á t .  .
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KÖSZÖN KTNY1LVÁNÍTÁS

Mindenekelőtt köszönet illeti a K FKI Szilárdtestfizikai Főosztálynak azokat a kutatóit, akik 
megteremtették a híg ötvözetek vizsgálatának a lehetőségét és a tárgy alkotó műveléséhez szük
séges légkört; továbbá a Magyar Tudományos Akadémia és a Royal Society illetékeseit angliai 
tanulmányutamért, amely alatt az értékelés kisebb, a végső formába öntés nagyobb részét végeztem.

Személy szerint köszönetét mondok:
Pál Lénárdnak, a K FK I igazgatójának munkám erkölcsi támogatásáért, Nagy Elemér pro

fesszornak a „A-probléma” megoldását generáló megjegyzéséért, és Mindkettőjüknek hasznos 
diszkussziókért;

Tóth Ferenc csoportvezetőnek az MMR-méréstechnika fejlesztésében végzett munkájáért. 
Neki, továbbá Bakos Oltó tudományos munkatársnak és Méréstechnikai Csoport többi munka
társának az „idő-átlagolási”  technika megvalósításáért:

Konczos Géza csoportvezetőnek, Zámbó Lászlóné és Lovas Antal tudományos munkatársak
nak és a Technológiai Csoport többi munkatársának, továbbá a Csepel Művek Központi Anyag- 
vizsgáló Laboratórium munkatársainak az anyagminták elkészítéséért, megfelelő kezeléséért és 
az analízisekért;

Hargitai Csaba tudományos munkatársnak, Vasvári Béla főosztályvezető-helyettesnek és 
(ír. Zawadowasi Alfréd  csoportvezetőnek elméleti kérdések megvilágításáért;

Grüner György tudományos munkatársnak, Jánossy András és Serfözö Gusztáv tudományos 
segédmunkatársaknak az. esetenként közösen végzett munkáért, egyes részletkérdések önálló meg
oldásáért és a sok, a szerző számára hasznos megbeszélésért;

Bánki Péter technikusnak a mérési adatok összegyűjtésében nyújtott pontos és kutatói önálló
ságot mutató segítségért:

továbbá mindazoknak, akik valamilyen formában vagy módon hozzájárultak az eredmények 
megszületéséhez.
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B K V E 2 E T É S

Az e l s ő  f o l y a d é k k r i s t á l y o s  tu la j d o n s á g o t  mutató anyagra Reinifczer  
o s z tr á k  b o ta n ik u s  t a l á l t  r á  1888-ban . É s z r e v e t t » ,  hogy a s z i l á r d  ko-  
l e s z t e r i l  b en zoát  145 °0~on zavaros  fo lyad ék k á  o lv a d  meg é s  osak  
179 °G u tán  v á l i k  t i s z t a ,  á t l á t s z ó  fo ly a d é k k á .  Amikor h ű te n i  kezdte  
e z t  a f o l y a d é k o t ,  179 °C -n á l  az anyag k ékes s z ín b e n  pompázott,  majd 
ez  a s z ín e z ő d é s  e l t ű n t  é s  az anyagminta ism ét  z a v a r o ssá  v é l t .
145 °C-on ism ét  e l s z i n e z ő d ö t t  az anyagminta é s  m egindult  a k r i s t á l y o 
sod ás  fo ly a m a ta .

R e i n i t z e r  a z t  h i t t e ,  hogy anyagm intája  k e t t ő s  o lv a d á s p o n t ta l  re n d e lk e 
z i k ,  e z é r t  bem utatás c é l j á b ó l  e l k ü l d t e  Lehmanhoz, az i s m e r t  német 
f i z i k u s h o z .  Lehman p o l a r i z á c i ó s  m ikroszkóppal k im u t a t t a ,  hogy a zava
r o s  k ö zb ü lső  f á z i s  k r i s t á l y o k r a  e m lé k e z te tő e n  o p t i k a i l a g  a n izo tró p  
tartom ányokból ép ü l f e l .  Ezek a m ik roszk op iku s,  o p t i k a i l a g  a n izo tró p  
tartományok egymáshoz k é p e s t  r e n d e z e t le n ü l  h e lyezk ed n ek  e l  és a f é n v  
a tartományok h a tá r á n  s z ó r ó d ik ,  e z é r t  zavaros  az anyagminta. Lehman 
ennek az á l la p o t n a k  m ind járt  n ev e t  i s  a d o t t ,  f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a 
potnak n e v e z t e  e l .

Hamar k i d e r ü l t ,  hogy nemcsak egy  anyag r e n d e lk e z ik  i l y e n  á l l a p o t t a l .  
/Ma m integy  3 .0 0 0  i l y e n  anyagot ismerünk és minden újonnan f e l f e d e z e t t  
200 kém iai anyag k ö z ü l  egy  r e n d e lk e z ik  a f o ly a d é k k r i s t á l y o k r a  j e l l e m 
ző s a j á t s á g o k k a l / .

A f o l y a d é k k r i s t á l y  s z ó ö s s z e t é t e l  azonban s o k á ig  e l len tm on dásosnak  tűnt  
a f i z i k u s o k  é s  v e g y é sz e k  e l ő t t ,  h i s z e n  nem s o r o lh a t t á k  az anyag t e r 
m odinam ikailag  J ó l  m ega lap ozott  h a lm a z á l la p o ta i  k ö zé .  Egyesek csak  
emmulziónak, mások a s z en n y e zé sek  h atásának  t u la j d o n í t o t t á k  a j e l e n 
s é g e t .  Sokan mozoform á l la p o t n a k  vagy f á z i s n a k  h ív tá k  e z t  az á l l a p o t o t .

A f o l y a d é k k r i s t á l y o k  tanulm ányozása az 1 9 3 0 -a s  évek  e l e j é n  nagy in t e n 
z i t á s s a l  f o l y t ,  o ly a n  k u ta tó k  é r d e k lő d é s é t  ragad ta  meg, mint O m s t e in ,  

Bragg, De B r o g l i e ,  Max Dom s t b .  1931-ben  Németországban szimpóziumot  
s z e r v e z t e k  a tárgyk ör  m e g v i t a t á s á r a .  Ennek e l l e n é r e  az á l l a p o t  é r t e l 
mezése t e r é n  a k ö v e tk e ző  25 évben g y a k o r l a t i l a g  semmi sem t ö r t é n t ,  
cs a k  a f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a p o t o t  mutató anyagok számát n ö v e l t é k .  A 
harm incas évek  v é g é r e  ezek  a v i z s g á l a t o k  l e k e r ü l t e k  az érd ekes  k u ta 
t á so k  l i s t á j á r ó l .  Tankönyvek i s  csak  ér d e k e s  kuriózumként e m le g e t té k ,  

ha e g y á l t a l á n  m e g e m ll te t t é k .
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Az 1 9 5 0 - e s  évek  v é g é r e  azu tá n  f o r d u l a t  k ö v e t k e z e t t  h e .  1958-ban  az angol. 
Faraday T ársaság  szim pózium ot s z e r v e z e t t .  Fő e lő a d ó  Bernal p r o f e s s z o r  
v o l t .  A m akromolekulákról t a r t o t t  e l ő a d á s t .  Frank [Fr 58] i s m e r t e t t e  
a f o l y a d é k k r i s t á l y o k r a  k i é p í t e t t  r u g a lm a ssá g i  e l m é l e t é t ,  amely mindmáig 
az e l m é l e t i  k u ta tá so k  a la p j á t  k é p e z i .  A szimpózium u tán  már mindenki 
é r e z t e ,  hogy  a f o l y a d é k k r i s t á l y o k  tanulm ányozása e l v e z e t  a b i o f i z i k a i  
k érd ések h e z .

Az a n g l i a i  H u ll  Egyetemen már egy  tud ós  c s o p o r t  f o g l a l k o z i k  a f o ly a d é k -  
k r i s t á l y o k k a l  é s  1 9 62 -b en  G.W. Gray [Gr 6?] k önyvet  j e l e n t e t e t t  meg a 
tém á ró l .

A S z o v je tu n ió b a n  a f o l y a d é k k r i s t á l y  k u t a tá s o k a t  f e l f e d e z é s ü k  ó ta  f i g y e 
lemmel k i s é r t é k ,  é s  az Iv a n o v o l  OrvoBegvetem k u t a t ó c s o p o r t j a  már 1962-  
ben a f o l y a d é k k r i s t á l y o k  b i o l ó g i a i  és g y ó g y á s z a t i  s z e r e p é r ő l  könyvet  
j e l e n t e t e t t  meg, am elyet  1966-ban  a f o l y a d é k k r i s t á l y o k  egyéb  s a j á t s á g a i t  
l e i r ó  könyv k ö v e t e t t .  A f o l y a d é k k r i s t á l y o k  e l m é l e t i  k é r d é s e iv e l  a mág
n e s e s s é g  f i z i k á j á b ó l  j ó l  i sm e r t  D z s a l o s i n s z k i j  [üz 70] f o g l a l k o z i k .

F ra n c ia o rsz á g b a n  O rsay-ban s z e r v e z t e k  la b o r a tó r iu m o t .  Ez a lab oratórium  
C h a t e l a in  / 1 9 5 1 /  [Cha 5 l]  nyomdokain h a ladva  f én y su g a r a k k a l  v i z s g á l j «  
n f o l y a d é k k r i s t á l y o k a t .  Az e l m é l e t i  k u ta tá so k  de Gennes i r á n y í t á s á v a l  
f o ly n a k .

1958-b a n  Amerikában a W estinghous K utató  Laboratóriumban F ergason , a 
k e n t i  Á llam i Egyetemen Glenn Brown, az RCA Laboratóriumban H e i lm e ie r  
v e z e t é s é v e l  in d u l t a k  meg a k u t a tá s o k .  F ergason  196'1-ben már a f o ly a d é k -  
k r i s t á l y o k  é r d e k e s  g y a k o r l a t i  a lk a lm a zá sé ra  / o p t i k a ,  h ő m é r s é k le t - f lu k 
t u á c ió k ,  gőzök k im u ta tá sa  s t b . /  h iv j a  f e l  a f i g y e l m e t .  Amikor azután  
1968-ban  H e i lm e ie r  [He 68] a f o ly a d é k k r i s t á l y o k  ú jsz e r ű  sz e r e p é r e  mu
t a t  rá  a k i i r ó  vagy  m e g j e l e n í t ő  tech n ik áb an  / d i s p l a y  d e v i c e s / ,  a k uta
tá so k  e t é r e n  még soha nem l á t o t t  i n t e n z i t á s s a l  indulnak meg. Ma már 
n ehéz l e n n e  o ly a n  f i z i k a i  k u t a t ó i n t é z e t e t  t a l á l n i ,  ahol e z e k k e l  a k ér 
d é se k k e l  ne f o g la lk o z n á n a k .

F o ly a d é k k r i s t á ly o k  b i o l ó g i a i  v o n a tk o z á s a ir a  p é ld a k é n t  e m l í t h e t j ü k ,  hogy  
b iz o n y o s  é l ő  spermák t i s z t á n  f o l y a d é k k r l e t á l v - á l l a p o t b a n  vannak. A s z e r 
v e z e t e k  é l e t k é n e s r é g é b e n  nagy s z e r e p e t  j á t s z ó  k o l e s z t e r i l - é t e r e k  f o l y a 
d é k k r i s t á l y o s  f á z i s t  kép ezn ek .  A k o l e s z t e r i l - é t e r e k  a g e r in c e s  s z e r v e z e 
tekben  m e g t a lá lh a tó k .  Egy f e l n ő t t  emberben c c a .  150 gr  van. Szeretjük  
b izo n v o s  b e t e g s é g e k n é l  k im u ta th a tó ,  — k r i s t á l y o s s á  v á ln ak .
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A s e j t e k  ég s z e r v e k  több b ?,e r k e z e t i  elem e l e h e t  f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a 
p o tb an .  A sejtmembrán s z e r k e z e t e ,  a f o s z f o l i p i d e k  f o ly a d é k k r i s t á l y o s  
anyagok.

A v e l f l  bár b o n y o lu l t  s z e r k e z e t i  f e l é p í t é s ű ,  e r e d e t é t  i l l e t l e n  f o ly a d é k -  
k r i s t á l y o s .  A ve lÄ  szürke állom ánya c e r e b r o id o k b ó l ,  f  u s z f á to k b ó l ,  
g l i c e r id e k b t f l  á l l ,  l i o t r ó p  f o l y a d é k k r i s t á l y .  A f o ly a d é k k r i s t á l y o k  
d ie le k tr ik u m o k  az id e g r e n d s z e r  v e z e t í í  u t j a i n .  Az I d e g s z á la k  k ö zü l  a 
m i e l i n r é t e g  f o l y a d é k k r i s t á l y o s .

A f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a p o t  é r t e lm e z é s e  é s  az e t é r e n  v é g z e t t  k u ta tások  
f o n t o s  s z e r e p e t  j á ts z a n a k  a p o l im e r iz á e ió s  fo lyam atok  ér te lm ez ésé b e n  
é s  a műanyaggyártásban i s .

N y i lv á n v a ló ,  hogy a f i z i k a i  k u ta tá so k  k i t e r j e s z t é s e  mind a b i o l ó g i a i ,  
mind az é l e t t e l e n  f o lv a d é k k r i s tá ly -a n y a g o k r a  ma már sz ü k s é g s z e r ű , és 
a f i z i k a i  k u ta tá so k  egy  új ágát  k é p v i s e l i k ,

A f o ly a d é k k r i s t á l y o k o n  v é g z e t t  k u ta tá so k  t é r h ó d í t á s á t  j e l z i ,  hogy a 
tém akörrel k ü lön  f o l y ó i r a t  f o g l a l k o z i k .  A "M olecular C r y s ta ls"  oimü 
f o l y ó i r a t  a második f o ly a d é k k r i s t á l y - k o n f e r e n c i a  ó ta  "M olecular  
C r y s t a l s  and L iq u id  C r y s ta ls"  c irren j e l e n i k  mag.

A tém akörre l  k a p c so la tb a n  e d d ig  négy k o n f e r e n c iá t  t a r t o t t a k .  Az e l s f t t
1965-ben az Ohio á l l a m b e l i  Kent Kgvetemén. Anyagát a M olecu lar  C r y s t a ls
1 9 6 6 -o s  e l s S  k ö t e t e  ta r ta lm a z z a .  A második k o n fe r e n o ia  u g y a n i t t  v o l t  
1968-b an .  Anyaga a M olecu lar  C r y s t a l s  and L iquid  C r y s t a l s  7 .  k ö te té b e n  
/ 1 9 6 9 /  t a l á l h a t ó .  A harmadik k o n f e r e n c iá t  1970-ben  B e r l in b e n ,  a negye
d ik e t  1971 .  decemberében Londonbin t a r t o t t á k .  Más témákkal k özösen  töb b ször  
s z e r e p e l t  k o n fe r e n c iá k o n .  íg y  1969-ben  az Amerikai F iz ik a i  T á r su la t
New York r e n d e z e t t  k o n f e r e n c iá t  "R endezett  fo ly a d é k o k  és f o ly a d é k k r i s 
t á ly o k "  cím m el. / J . F .Joh nson, R .S .  P o r te r .  L iquid C r v s t a l s  and Ordered 
F lu id é "  Plenum P r e s s .  New York-London, 1 9 7 0 . /

3 0 4



I .  F O L Y A D É K K R I S T Á L Y O K  C S O P O R T O S Í T  Aß A

F o ly a d é k k r is tá ly o k n a k  n evezzü k  azokat  az anyagokat ,  amelyek s z e r k e 
z e t ü k e t  é s  f i z i k a i  s a j á t s á g a i k a t  i l l e t ő e n  a s z i l á r d  k r i s t á l y o k  é s  a 
fo ly a d é k o k  közé s o r o lh a t ó k .  A f o ly a d é k k r i s t á l y o k  mechanikai t u la j d o n 
s á g a ik a t  i l l e t ő e n  a fo ly a d é k o k ra  e m lé k e z te tn e k ,  -  v i s z k o z i t á s u k  s z é 
l e s  in te r v a l lu m b a n  v á l t o z i k ,  m o lek u lá ik  tömegközéppontjának e l h e l y e z 
k e d é s é t  a k ö z e l i  rend h a tá r o z z a  meg, o p t i k a i  s a j á t s á g a i k a t  i l l e t ő e n  
a s z i l á r d  t e s t e k h e z  h a so n ló a n  a n iz o tr ó p o k ,  m o lek u lá ik  t e n g e ly e  ir á n y  
s z e r i n t  r e n d e z e t t .

Az anyagok c s a k  eg y  m egh atározo tt  h ő m é r sé k le t - in te r v a l lu m b a n  mutat
ják  e z t  a s a j á t o s s á g o t .  E zeket  term otróp  f o ly a d é k k r is tá ly o k n a k  h ív 
juk . Ezeknek az anyagoknak a m o lek u lá i  töb b n y ire  a z o ,  sz o x y ,  a n i l ,  

k o l e s z t e r i l  é s z t e r e k ,  s t b - b ő l  ép ü lnek  f e l .  A m olekulák a la k já r a  
a k ö v e tk e ző k  mondhatók!

a . /  a m olekulák  h o sszú k á sa k ,  m egtört eg y e n e s  Irányú, la p o s  egy
s é g e k b ő l  / p l .  b e n z o lg y ü r ü /  á l la n a k ,

b . /  a m olekulák  a h o s s z t e n g e ly ü k  irányában  merevek. /T öb b n y ire  
k e t t ő s  k ö t é s e k  t a l á l h a t ó k  ebben az ir á n y b a n / ,

c . /  e g y i d e j ű l e g  e r ő s  d ip ó lo k  és  könnyen p o la r i z á l h a t ó  c s o p o r to k 
b ó l  á l l a n a k .

d . /  gyenge d ip ó l  c s o p o r to k  a végeken  h elyezk ed nek  e l .

Termotróp f o l y a d é k k r i s t á l y o k  a k ö v e tk e ző  c s o p o r to k b ó l  épü lnek  f e l«

a . /  Aromás c s o p o r to k !  ^>-

R = CH? , F, C l ,  Br, I ,  N02 CN

b . /  K ap cso ló  r é s z e k !

0
-S-/C H 2/ n -  , -C 5 C-
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0 •" HO.
c . /  C ik l ik u s  c so p o r to k !  r—■ jA, #  V

1 / v \  ' I C y '

i l ' m 0 '

.35°
d . /  Végek:

CH3/ 0H2/ n ** R9 5,1 C1* Br’ 1 “ * KC "• °2N -  . h2 n
0

Me2N RCOO R-O-C-, 0Hj-O-/CH2/ n- 0 -

R = a l k i l  vagy aromás c s o p o r t  vagy L i ,  Na, K, Rb, Cs, Tk,

A f o ly a d é k k r is t á ly o k n t  G .F r id e l  [Fr ?.?] hérom c s o p o r tr a  o s z t o t t a :  
sz m e k t ik u s , nem atikus én k o l o s z t e r i k u s  f o l y a d é k k r i s t á l y o k r a .  A gyakor
la t b a n  e lő fo r d u ln a k  olyan  k o l l o i d  re n d szerek  i s ,  amelyek a f o ly a d é k -  
k r i s t á l y o k  v a la m e ly ik  c s o p o r t já h o z  h ason lóan  v is e lk e d n e k  / p l .  szappanok 
v i z e s  o l d a t a / .  Ezek a k r i s t á l y o s  -’nvagoknak v a la m i ly e n  o ld a ta  és  
l i o t r ó p  f o ly a d é k k r i s tá ly o k n a k  h ív ju k  flket. A?, o ldóanyag m en nyiségétü l  
fílggflen e l ő s z ö r  sz m e k t ik u sa k ,  azután  nem atiknsak, vég í i l  i z o t r ó p  f o l y a 
dékká a lak u ln ak  á t .  E lő s z ö r  azonban nézzük meg a fflbb c so p o r to k  j e l 
le m z i  s a j á t s á g a i t .

1. Szm ektikus á l l a p o t

Szm ektikus f o ly a d é k k r i s tá ly o k b a n  a h o s s z ú ,  rudalaku  molekulák tömeg
k özép p on tja  egym ástó l  egyenlfi  t á v o l s á g r a  l é v ő  s íkokban  h elyezkednek  
e l .  A m olekulák t e n g e l y e i  v a la m ily e n  s z ö g e t  zárnak be ez e k k e l  a s í 
k o k k a l ,  de egy r é t e g e n  b e l f l l  azonos irán yb a  mutatnak. A s ik o k  v a s 
ta g sá g a  a m olekulák  h o s s z á v a l  o g v ez ik  meg. Az egy  s ik b a n  lévfi mole
k ulák  ugyan egy irányb a  mutatnak, de egym ástó l  v a ló  tá v o lsá g u k ,  
tömegk'"'zépoontjuk l e h e t  r e n d e z e t le n  /m in t  g y u f a s z é la k  a dobozban/,  
vagy  r e n d e z e t t  /m in t  a tek eb a b á k /.  Utóbbi e s e t b e n  az egy  s ik h o z  
t a r t o z ó  molekulák: sorban r e n d e z e t t e k .  Ezek a s ik o k  a könyv la p ja ih o z  
h a so n ló a n  ré teg ek b en  f e k s z e n e k  egymáson. A szm ek tik u s  f o ly a d é k k r i s 
tá lyok b an  a m olekulák e l h e l y e z k e d é s é t  az 1 .  ábrákon m utatjuk b e .
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1 .  n .  A h r «

A m olekulák  e lh e ly e z k e d ő  ne A t ln u s t i  n7.n«kt I kue 
a n y a g o k b a n .

L á tju k ,  hogy Bamekt Ikus anyagokban <i re n d sz e r  t r a n u z lá c i  ón pzlumtet r .  A 

ja  l e g a lá b b  egy  dimenzióban e l r o m l ik .  A rendnzert  álfe^láb^n egv  dinien 
z i ó s  t r a n s z l á c i ó s  rend j e l l e m z i .  Számos «net,ben a molekulák nem merő
l e g e s e k  az ők et  e l v á l a s z t ó  s ík o k r a ,  hanem v a la m ily e n  s z e g e t  7.Arnak be  
v e l e .  Ezeket s  s ta r k e  7,e te k o  fc az 1. b. ábrán m utatjuk b e .

Ferde szm ektikun C s a v a r t  B z n f t k M k u B

1 . b . á b n
/ F o l v t  itá sn  a 7 . o ld a l  on /
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t

K e tt f is r é te g ü
szm ek tik u s

F erroe lek trom os  
szm ektikus

1 .  b .  Ábra

MolekulAk e l h e ly e z k e d é s e  /B ,C .D  t i p u s u /  szm ektikus
rend szerek b en

Azt mondhatjuk, hogy szm ek t ik u s  Á llap otb an  a hflm érséklet  e l é g  magas 
ahhoz, hogy a a lk ok  k ö z ö t t  lévfi k ö t é s e k e t  s z é t s z a g g a s s a ,  de nem e l é g 
s é g e s  a a lk o k  szAttApéBAhez. B izonyos e s e te k b e n  a a lk o n  b e l ü l i  kötAsek  
i s  s z é t sz a k a d n a k  Aa a a i k ,  mint kAtdlm enziós f o ly a d é k  v i s e l k e d i k .  A 
alk ok  egyébként l a  könnyen e lc s ú s z h a t n a k  egyniAson.

A molekulAk a tArben rugalmas rA teg e k e t  kApeznek, As m eg h a jl i tA s  utAn 
a r é t e g e k  rugalmasan v is s z a u g r a n a k .

A azm ektlkus e ln e v e z é s  a görög  avjpyya * szappan s z ó b é l  szárm azik .
K özönséges p é ld a  a szm ektik us  f o ly a d é k k r i s t á l y o k r a  a szappanbuborék.

A szappanbuborék b e la #  éa k ü ls ő  h á r t y á j á t  szm ektikus f o l y a d é k k r i s t á l y  
a l k o t j a .  A buborék növekertésAvel I n t e r s t i c i á l i s  szappanm olekulák é p ü l -  
nek be a hArtyAba. A buborék b e l s e j é b e n  még v lz g f iz  t a l á l h a t ó .

A szm ektik us  fo ly a d é k k r i s tA ly o k  J e l l e g z e t e s  k é p v i s e l ő j e  az e t i l é t e r  
p a r a - a z o j y -b e n z o l s a v .

c 2 h 5 cx) c  -  <  >  -  N = j r  -  < m >  -  o o o c 2 h 5

0
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A p a r a -n z o x y -b e n z o ls a v  s z i l á r d  k r i s t á l y a i  m {'C~on olvadnak meg szmek-  
t i k u s  f o l y a d é k k r i s t á l l y á  / f k / ,  éa 120°C-on i z o t r ó p  fo lv a d é k k á  / i f / .  
Hiités során  120°C-on ;lelunnak meg a p á lc a  form ájú fo ly a d é k k r i  s t á l y -  
c s i r á k ,  majd ezek  a c s i r á k  összeragadn ak  é s  tu n .  k o n f o k á l ia  t e x t ú r á t  
képeznek.

Tízek p o l a r i z á c i ó s  mikroszkópban k e r e s z t e z e t t  n ik o lo k k a l  j ó l  lá t h a t ó k .  
/ I z o t r ó p  f á z i s b a n  a m ikroszkóp lá tó m e z e je  k e r e w a te z e t t  n ik o lo k k a l  sö 
t é t . /

í.'rdekes s a j á t o s s á g a  a ozfk -n a k  a l é n c s ő s  csep p ek  k ép ződ ése .  Ha k evés  
szm ek t ik u s  á l l a p o t o t  m u t i tó  u iyagot  t i s z t a  Bima f e l ü l e t r e  / c s i l l á m 
le m e z r e /  o sep n en tü n k ,  a 2 .  ábrán lá t h a t ó  l é p c s ő s  csep p  k é n z M ik .  A 
l é p c s ő s  a la k z a t  a szm ek t ik u s  f á z i s  r é t e g e s  s z e r k e z e t é n e k  következm énye.  
A lé p c s ő k  v a s t a g s á g a  aa eg y e d i  m o lek u la ré te g ek  v a s ta g sá g á n a k  egészszám ú  
t ö b b s z ö r ö s e .  A oseppek  f e l ü l e t é n e k  m echanikai r e z g é s e  porán m e g f ig y e l 
h e t ő ,  hogy a r é t e g e k  s z i n t e  szabadon csu sz k á in a k  egymáson. A r é t e g e k  
mozgása a s z i l í r d  f á z i s  o lv a d á s in a k  p i l l a n a t á b a n  íb  m e g f ig y e lh e tő
-  s z é t f u t n a k  a f e l ü l e t e n .

A szm ek t ik u s  anyag r e n d e z e t t  tartom ányai e g r  t e n g e ly «  k r i s t á lv l e m e z e k -  
k e l  an alóg  módon v i s e lk e d n e k  a fén y su g a r a k k a l  szemben. Törésm utatójuk  
e l ő j e l e  p o z i t í v .

2 .  ábra

A szm ektikus anyag l é n c s ő s  csepn-  
jén ek  sem atikus r a j z a .
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2 .  N e m a t t k u B  á l l a p o t

A nem atlkus f o ly a d é k k r i s t á l y o k  nem r e n d e z e t te k  o lyan  magna fokon ,  
mint a szm ektik usok .  Bár a molekulák nematlkus f á z i s b a n  i s  h o s s z -  
t e n g e ly ü k k e l  párhuzamosan h elyezk ed nek  e l ,  de nem rendez «dnek s i -  
kokban. A m olekulák e l r e n d e z M á s é t  s z e m lé l e t e s e n  a % ábrán mu
t a t j u k  b e .

5. ábra
A m olekulák  e l h e ly e z k e d é s e  

nomafcIkuH anyagban

4 .  ábra
A nem atlkus anyagokban p o l a r i 
z á c i ó s  mikroszkóp s e g í t s é g é v e l  

l á t h a t ó  f o n a la k

L á th a tju k ,  hogy a p á lo a  a lak ú  molekulák töm egközép pon tja i  r e n d e z e t 
l e n e k ,  csak  a molekulák h o s s z t e n g e ly e  ren d eződ ik  egy  m eghatározott  
ir á n y b a ,  A le g is m e r te b b  nematlkus á l l a o o t o t  mutató anyag a para-  
a z o x y - a n iz o l :

c h 3 -  0 -  < C Z >  * *  ” -  < d >  -  0 -  CII,

0

1 1 6 ° C - t ó l  l? 6 ° C - ig  van f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a p ö t b a n .

A nem atlkus e l n e v e z é s  a görög  vntia = f o n a l  s z ó b ó l  szárm azik .  
Nematikus f o ly a d é k k r i s tá ly o k b a n  u g y a n is  te r m é sz e te s  fén yben  f o n a la s  
képződmények f i g y e l h e t ő k  meg. A p a r a - a z o x y - a n iz o l  f o n a la s  s z e r k e z e 
t é t  a 4 .  ábrán mutatjuk b e .
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Ezek a fo n a la k  vagy  szabadon  le b e g n e k ,  vagy  az  anyag t a r t ó f e l f l l e t é h e z  
tapadnak. A f o n a la k  az anyng o p t ik a i  hom ogenitásának m egszakadását  
j e l z i k .  A m olekulák  i r á n y a  i t t  g y orsan  v á l t o z i k .

Ezek a f o n a la k  a k r i s t á ly o k b a n  m e g f ig y e lh e t«  d i s z l o k á c ió k  a n a l ó g i á i ,  
e z é r t  d i s z l n k l i n á c i ó k n a k  i s  h iv j á k  ő k e t .  üveglem ezek  közé h e l y e z e t t  
anyagmintában gyakran m er ő leg e sek  az ü veg la p ra  é s  s ö t é t  f o l t o k ,  
magok a lak jáb an  f i g y e l h e t ő k  meg. P o l a r i z á c i ó s  m ik roszk óp pal,  k e r e s z 

t e z e t t  n ik o lo k k a l  az i s  m e g á l l a p í t h a t ó ,  hogy e z e k b ő l  a magokból s ö t é t  
f o n a la k  indu ln ak  k i .  F e l ü l e t i  d l s z i n k l i n á c i ó k a t  i s  B lk e r ü l t  m egfi
g y e ln i  .

T e l j e s e n  o r i e n t á l t ,  d i s z l n k l i n á c i ó k t ó l  mentes nematikus anyagot a 
t a r t ó  ü veglem ezek  s p e c i á l i s  megmunkálásával i s  e l ő á l l í t h a t j u k .  De 
e lek tr o m o s  vagy  m ágneses t é r r e l  i s  r e n d e z h e t jü k  nz anyagmintákat.

3. K o le s z t e r ik u s  á l l a p o t

A k o l e s z t e r i k u s  anyagokban a molekulák e lr e n d e z ő d é se  e m lé k e z te t  a 
szm ek tik u s  anyagokra , annyiban, hogy a molekulák s ík ok b an ,  r é t e g e k 
ben h e ly e zk ed n e k  e l , ' d e  a nem atikus anyagokra h a so n l l tn n a k  abban, 
hogy a s ík b a n  l é v ő  molekuláknak csak  az Iránya r e n d e z e t t ,  a tömeg- 
közép p on tju k  r e n d e z e t l e n .  A szom szédos  síkokban  a m olekulák iránya  
sem e g y e z i k  meg, azok egymáshoz k é p e s t  k i s s é  e l f o r d u l t a k .  Az e l f o r 
d u lás  v é g ü l  t e l j e s  p e r i ó d u s t  k ép ez .  Ezt az e l r e n d e z ő d é s t  mutatjuk  

be az 5 .  ábrán.
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A m olekulák e l h e ly e z k e d é s *  k o le s z t e r i k u s  anyag
mintában. A alkokban n eo lit ik u s  s z e r k e z e t  f i g v e l -  

hetrt meg.

A m olekulák  (. é s  n f ő t e n g e l y e i n e k  e l f o r d u l á s á t  x ,y  derékszögű k o o rd i
n á ta ren d szerb en

5 = Xcos ~ ~  + Vsin -2— - • , n = Vcos -^-Z---Xsln — —P P p p
e K z e n ie te k k e l  Í r h a t ju k  l e ,  «hol P * sD ír á lp e r ió d u s  h o s s z a .  P h atározza  
meg ez enyag r é t e g e s  s z e r k e z e t é t .  Bbb^l k ö v e t k e z ik  az,  hogy smlg szmek
t ik u s  Á lla p o tb a n  «  r é t e g  v a s t a g s á g a  egy  m olekulahossz  / 2 0 - 4 0  S / ,  k o l e s z -  
t e r lk u s  á l la p o t b a n  % 2000 S.

5. ábr*
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A m olekulák  egymáshoz v i s z o n y í t o t t  e l f o r d u l á s á t  a szom szédos s íkokban  
könnyen m eg é r th e tjü k ,  ha szemiigyre v e s s z ü k  a k o le s z  terol_mplekul_a t é r 
b e l i  e l r e n d e z ő d é s é t :  I c h *

V c ' ^ c \
H " C  <-

» v / W......... \ !  I
H X  jC H j. C. C -------

c v

C - H

/ \  
H H

H
l

C-H
'S l.é

C -H  
I

H

A m o le k u ln tö r z s  s i k o t  k é p e z ,  de a b e k e r e t e z e t t  gvökök k iem elkednek a 
síkból ,  / f e l -  vagy  l e f e l é / ,  íg y  a k ö v e tk e z ő  r é t e g b e n  a sflrti e l r e n d e z ő d é s  
c é l j á b ó l  a m olekulák  k é n y te le n e k  e l f o r d u l n i  / ~ 1 5 ’ / .

A k o l e s z t e r i k u s  e l n e v e z é s  onnan szá rm a z ik ,  bogy ez t  az Á l la p o to t  kez
d etb en  a k o le a z t e r i l - s z á r r m z é k o k n á l  s i k e r f i i t  csak  m e g f ig y e l n i .  J ó l  i s 
mert k o l e s z t e r i k u s  anyag a k o l e s z t e r i l  e lnam át:

t H í -  . C W - C H 2  -  C H Z - C H Z - C H

C q -  c  -  o —
11
0

\CH,

156-197°C h ő m érsék le t -tartom án yb an  mutat k o le p n t e r ík u s  f o ly a d é k k r i s 

t á l y - á l l a p o t o t .

N C  _  < 3 - C  =  N - < T > - H C  =  C H - ° ° * '  C s H ' 1
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Ma már ismerünk nem koleazfceril származékot-, i s ,  mint: nz aktiv anil  
n - / 4  tíianobensüilidennm lno/ ci.namát

NC- >  — C = =  N -  < ">-HC ■ CH-C02 .c 5h2 5 11

amely 95- 105® C in t e r v a l  Tumban m utatja a k o le s z t e r i k u s  s a j á t s á g o k a t .

I z o t r ó p  f o ly a d é k á l l a p o t b ó l  tör tén fl  l e h ű l é s  során a k o l e s z t e r i k u s  
anyagokban i s  m eg f ig y e lh e tf l  f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a p o t b a n  a konfokA U s  
t e x t ú r a ,  ami az anyag r é t e g e s  e l r e n d e z ő d é s é t  J e l z i .

4 .  L lo tr ó p  f o ly a d é k k r i s t á l y o k

8ok k o l lo id r e n d s z e r  a lk o t  a n em atik u s ,  k o l e s z t e r i k u s  vagy a szm ektikus  
á l la p o t h o z  h a s o n ló  á l l a p o t o t .  Azokat az ■my'ígokat nevezzük l i o t r ó p o k -  
nak, melyek o ld a to k  form ájában m utatják  a f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a p o t o t .  
I l y e n  a szappanok v i z e s  o l d a t a ,  n dohánym ozaik-v irus é s  néhány p o l i -  
p e p t id  s t b .  P l .  * p o l i -  h -  g lutam át d ioxáim al m e g f e le lő  k o n c e n tr á c ió  
m e l l e t t  k o l e s z t e r i k u s  f á z i s t  k ép ez .  Ez az anvag

0
c « R - n . . £

I

" C H r - n * , S c
H

- s p i r á l  s z e r k e z e t ű .  R = —CTl̂  CHjj COOOHp Cg H*.



L egism ertebb  l l o t r ó p  anyag a kállu m -  
o l e á t .  A kAHumoleAt v i z e s - a l k o h o l o s  
o ld a t a  a kereskedelem ben fo ly é k o n y  
kéliumszappari néven  kapható. Ha I ly e n  
anyagot h e lyezü n k  a mikroszkóp üveg
le m e z e i  kö.’;é, Tkkor mAr néhány óra 
l e fo r g A sa  utén m e g f ig y e lh e t jü k  a 
szm ektik us  fo ly a d é k k r l  s tA ly o k  képző
d é s é t .

6 .  ábra
A d oh^nym ozaik-v irus s z e r k e z e t e

A v 'nal f e l e t t  k i s  szanpanknncent-  
rAeiónAl éa magas h őm érsék le ten  az 
olrlat i z o t r ó p ,  p o ln r l  zAo. 1 ós  m ikrosz
kópban A t lA tsz ó .  A T v o n a l  a l a t t  
a la c so n y  h ő m érsék le ten  és mngTB sz ap- 
o*n-/AltalAn'>sabban 11 n id -/koncentrA -  
o i ó  / c /  m e l l e t t  g é le k  t a l é l h a t ó k .  Eb
ben a fA z ieb a n  a p era f f in !A n c o k  ren
d e z e t t e n  vagy részb en  r e n d e z e t t e n  he
lyezkednek e l .  A Tj é s  a T;1 vonalak  
k ö z ö t t  a f o ly a d é k k r i s t A ly - A l la p o t r a  
J e l lem ző  / f é n y - V e t t .ő s t ö r é s  s t b . /  s a -  
j.At aér;ok f i g y e l h e t ő k  meg.

7. Ábra 
A CjgK-  v i z  f A zisd lagram j a

A f o l y a d é k k r i  s t é l y - é l l . a p o t  s z e r k e z t é t  r ö n t g e n ! '  f  f n k c i é s  vi " s c A la t o k k M  
A l l a n i  t o t t é k  meg. /M a d  még IV. és  V . l .  f e j e z e t e k e t / .  r-'/-»-at * s z e r 
k e z e t e k e t  a l i p i d  molekulAk f - l t ü n t e l é  s é v e l  n H.  AbrAn m n t a t j n k  he.
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8 . Ábra

A v l z - l l p l d  ren d szerek  s z e r k e z e t e .

Az a -  a közénsfi,  
b -  a t i s z t a ,  
c -  a d erék szögű ,  
d -  a komplex

h ex a g o n A l ls  s z e r k e z e t e t  m u t i t j a  be.

A le g fo n to s a b b  l l o t r ó p  re n d sz er ek  a 11 p l d - v i z  re n d sz e r e k ,  
b i o l ó g i a i  u l tr a s tr u k tu r A k  e l e m e i .

Ezekkel r é s z l e t e s e b b e n  a IV. f e j e z e t b e n  fo g la lk o z u n k .

L lo tr ó p  f o ly a d é k k r i s t á l y o k  Mrom komponensfi rendszerekben  
nek. TI ven hArom komponens!! rendBzer p l .  a szappan -  v í z  
h a t a t l a n  m y ^ .

•melyek a

i s  k épződhet-  
v lzb en  o ld -



-  1 6  -

1. TermikuB s a j á t s á g o k

Mint l á t t u k ,  az anyag c s a k  b iz o n y o s  h ő m é r sé k le t i  in te rv a l lu m b a n  
l é t e z h e t  f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a p o t b a n .  Egyes anyagoknál ez  az in 
t e r v a l lu m  e l é g  nagy l e h e t .  P l .  n - p r o p i l - n - n z o x y - e in a m á t  1 2 3 - t ó l  
2 4 3 ° 0 - i g  f o l y a d é k k r i s t á l y o s  á l la p o t b a n  van. E zze l a 120°C s z é l e s  
in te rv a l lu m m a l szemben a m e t i lb e n z i l - n - a m in o b e n z o l - n - o x ib e n z o l  
m ind össze  3 C -os tartományban /1 7 4 - 1 7 7 ° C /  m utatja  e z t  az á l l a 
p o t o t .

F o ly a d é k k r is tá ly o k b a n  a f á z i s á t m e n e t e k e t  termogramokkal m e g f ig y e l 
h e t j ü k .  A p a r a - a z o x y - a n iz o l  termogramja a 9 .  ábrán l á t h a t ó .  A 
d i f f e r e n c i á l i s  f ű t é s i  görb én  két é l e s  c s u c b  f i g y e l h e t ő  meg 
116°C é s  l } 6 ° C - n á l .

A 116°C a s z i l á r d  k r i s t á l y - f o l y a -  
d é k k r l s t á l y ,  a 136°C a fo lv a d á k -  
k r i s t á l y - 1 z o t r ó p  f o ly a d é k  f á z i s -  
átm enetnek f e l e l  meg.

A m axim ális  termikus e f f e k t u s  
119°C é s  138°C -nál f i g v e l h e t ő  
meg. Ezek a f á z is á t m e n e t e k  l a -  
t e n s h ^ - f e l s z a b a d u lá s s a l  járnak.
Az o lvad ásh ő  s z i l á r d  k r i s t á l y  
/ s z k / - n e m a t i  kus f o ly a d é k k r i s t á l y  
/ n f k /  á tm enetn él 29570 j o u le /m o l ,  
az n f k - i z o t r ó p  f o ly a d é k  / i f /  
átm en etn é l  574 j o u le /m o l .

I I .  FOLYADÉKKRISTÁLYOK f i z i k a i  sa já tsá g a i

A f a j t é r f o g a t  v á l t o z á s á t  a 10.  ábrán l á t h a t j u k  p a r a - a z o x y - f e n e t o l  
e s e t é b e n .  Az u grás  165°C-nál e l s ő r e n d ű ,  az n f k - i f  f á z i s á t m e n e t n é l

l é p  f e l .

9 .  ábra
A p a r a - a z o x y - n n i í o I  t e r 

mogramja

3 1 7



A f a j  t é r f o g a t  v á l t o z á s a  Av/v 
n e m a t ik u s - iz o tr ó p  á tm enetnél 0 , 6  %, 
S z i lá r d -n e m a t ik u s  Átmenetnél
av/v = 3,5 %.

Azokat az anyagokat ,  amelyek mind 
f e l m e l e g i t é p ,  mind l e h ű t é s  során  mu
t a t j á k  o f o l y a d é k k r i s t á l y - A l l a p o t o t ,  
en an tio tróp ok n ak  h iv j á k .  Ezeknél a 

f á z i s á t m e n e t !

gy,k^ - - y  fk  -y - *~ if

sémával j e l l e m z h e t f l .  I l y e n  anyag a 
p a r a -a z o x y -a n iz o l- ,  p a r a -a z o x y - fe n e -  
t o l ,  a n i s z a l d a z in ,  e t i l é t e r  para-  
a zo x y -b en zo lsa v  s t b .

A f a j t é r f o g a t  v á l t o z á s a  p a r a - iz o x y -  
f e n o t o l n ' i l  a h ő m érsék le t  r'ípjfrvértvé- 

ben.

Bizonyos anyagoknál a fk  á l l a p o t  csnk t ú l h f i t a t t  á l la p o t b a n  f i g y e l h e t ő  meg. 
Eb'-en az ep etb en  a fk  Á l la p o to t  monotropftak mondjuk.A f á z i s á t m e n e t  sémája!

szk  —=e- i f

t v * /

Erre az Átmenetre a k o l e s z t e r i l a e e t A t  l e h e t  p é ld a .  S z i l á r d  k r i s t á l y a i  
114°C-on h i r t e l e n  megolvadnak i f - A .  Ha ez t  az i f - o t  nagyon la s s a n  h’'ife
jük l e ,  az f k - á l l a p o t  nem j e l e n i k  meg, ha h i r t e l e n  h űtjí lk  l e ,  90°C körill  
az anyagminta f o l y a d é k k r i s t á l y o s  l e s z .  M e le g í t é s  e s e t é n  az fk  114°C-on  
iBmét megolvad i f - f A .

B izon yos  anyagok, mint az

< = 3 - n

< d >

n ,n * - m n o x i b e n z a l t o l u d i n  70>-73<>C - ig  sz m e k t ik u s ,  7 3 -7 6 °C - lg  nematikus  
f o l y a d é k k r i s t á l y - A l l a p ó t o t  mutat.
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A f á z i s á t m e n e t e k  a

az t  e z fk  t  n fk  t  i f

tém ával j e l l e m e z h e t ő k .  Hardy Q la  70J  é s  m unkatársai s z e r i n t  a k o l e s z -  
t e r i l - p r o p i n á t  mindhárom f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a p o t o t  f e l v e s z i .

T < 8 8 °C  s z i l á r d ,  8 8 - 9 6 , 8°0  tartományban koleszterikuB, 9 6 , 8 - 1 1 3 , 5°C 
k ö z ö t t  nematikuB á l l a p o t o t  m utat. S z e r k e z e t i  k é p le t e s

Mágneses tu la jd o n sá g o k

A f o l y a d é k k r i s t á l y o k  mágneses szem pontból a n iz o tr o p  anyagok. S z u sz -  
c e p t i b i l i t á s u k  a t é r  irányában és  r á  m erő leges  irányban különböző.
A p a r a - a z o x y - a n iz o l  diamágnesea szusT’.c e p t ib i  1 i tá sá n a k  h őm érsék le t 
f ü g g é s é t  a 11 .  ábrán m utatjuk be.

Erős mágneses t é r  h a tá s á r a  a m olekulák h o s s z t e n g e l y e  a t é r  irányába  
á l l  b e .  E z ér t  mágneses t é r r e l  az anyagminta ren d ezh ető .

üveg lap okh oz a m olekulák  e r ő se n  h o zzá k ö tő d m k .  Így  ü veglapok  közé  
h e l y e z e t t  f k  c s a k  m eg h a tá r o zo tt  nagyságú mágneses t é r r e l  re n d ez h e tő .

CH
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Nematikus f o ly a d é k k r i s tá ly o k n á l  az 
a d^ k r i t i k u s  ré tegvaB tag»ág ,  ame
ly e k n é l  a molekulák még nem re n d e
ződnek H mágneses t é r  h a tá sá r a

dk H = á l la n d ó

ö s s z e f ü g g é s  a la p já n  sz á m íth a tó .
A nem r e n d e z e t t  anyag v a s ta g sá g a  
az üveg m e l l e t t  H = 1260 Gauss 
e s e t é n  még 0 ,0 1  mm.

E zt  a j e l e n s é g e t  a következőképpen  
érte lm ezh etjü k «

mágneses t é r  h a tá sá r a  a molekulák  
e l fo r d u ln a k ,  ezek  makroszkópikus  
e n e r g iá t  k é p v i s e ln e k .  Ez az e n e r 
g i a  a d iamágneses a n iz o tr ó p  e n e r 
g iá b ó l  é s  a t o r z i ó s  e n e r g iá b ó l  á l l .

2 2A diam ágneses a n iz o tr ó p  e n e r g ia  sű rű ség e  1 /2  Xa H e i n  8 • A t o r z i ó s  
e n e r g i  n sü rü ség  1 /2  K j

A f a l t ó l  x  t á v o lsá g b a n  a m olekulák e l h a j l á s s z ö g é t , $  - á t  az e n er g ia  M i n i 

m a l iz á lá s á v a l  kaphatjuk meg. K v a l i t a t í v «  a f a l  egységn y i  f e l ü l e t é r e  esfl 
e n e r g i  a

S * 7 xn }{2 4 + 2 K T? da

Ha d s z e r i n t  m in im alizá lu n k

“ ' f k -

k i f e j e z é s r e  ju tun k .  H ason ló  k i f e j e z é s t  kapunk e lek trom os t é r  e s e t é r e  i s .

Szm ektikus fk -o k  nagy v i s z k o z i t á s u k  m ia tt  30000 G -ig  nem ő r i e n tá lh a t ó k  
mágneses t é r r e l .

Forgó mágneses t é r r e l  f o ly a d é k k r i s t á l y o k  fo r g a t h a t ó k .

11 .  ábra
P a r a - a z o x y - a n iz o l  d iam ágneses  
s z u s z o e p t i b i l i t á  sának hSmérsék-  

l e t f ü g g é s e

3 2 0



3. Klektromos s a j á t o s s á g o k

F o ly a d é k k r i s t á ly o k  d ie le k tr o m o s  a n iz o t r ó p iá j a  p o z i t í v  és  n e g a t iv  i s  
l e h e t .  Kzt a molekulAk d ip ó l  momentumaink Iránya h a tá r o zz «  meg.
A p a r a - a z o x y - a n iz o l  d i eletet romos e g y ü t t h a t ó j á t  * 1?. ábrán m utatjuk  
b e .

1?. ábra
P a r a -a z o x y -a n i  z o l  dl e lek tr o m o s  
á l la n d ó já n a k  h ő m é r s é k la t fü g g é s e .

a m o le k u la te n g e ly  1rányában,
£ ~  a rá m er ő leg e s  irányban mért 

" é r t é k e k e t  j e l ö l i k

L á th a tju k ,  hogy a d i e le k  I,romos á l 
lan dó  ér ték e  csökken nematikus f á 
z isb a n  s hőm érsék le t  e m e lk e d é sé v e l .  
Kz a j<»l en ség  a r e n d e z e t t s é g  c s ö k 
kenésévé]. é r t e lm e z h e tő .

Az e lek tr o m o s  t é r  h a tá sá r a  fo ly a d é k 
k r is t á ly o k b a n  a legkü lönbözőbb  op
t i k a i  e f f e k t u s o k  hozhatók  l é t r e .
Ezek s g y a k o r la t i  a lkalm azások  szem
p o n tjá b ó l  ig e n  f o n t o s a k ,  e z é r t  e z e k 
k e l  r é s z l e t e s e n  külön f e j e z e t b e n  
fo g ]a lk o z u n k .

4 .  V i s z k o z i t á s

A f o ly a d é k k r i s t A ly o k b m ,  mint az i z o t r ó p  folv-••lékokban, a v i s z k o z i t á s  
a s z é l e s  h ő m é r sé k le t - in te r v a l lu m b a n  a h ő m é r s é k le t t e l  l i n e á r i s a n  v á l t o 
z i k .  Az f k - i f  f á z i s á t m e n e t  k ö z v e t le n  körn yezetéb en  azonban é l e s  ugrás  

k ö v e t k e z ik  b e .

P ara -azo  xy-an1 zo l  e s e t é b e n  a v i s z k o z i t á s  h ^ é r s é k l e t f . ' i g g é s ó t  a 1?.,. ábrán 

mutatjuk be.
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M ihajlov  és  Cvetkov [Mi ?7j mágne
s e s  és e lek trom os  térb en  v i z s g á l t á k  
a v i s z k o z i t á s t .  M e g á l la p í t o t t á k ,  
hogy k a p i l l á r i s r a  m erő leges  mágneses 
térb en  a k a p i l l á r i s b a n  " f o ly ó ” ne
m atikus anyag / p a r a - a z o x y - s n i z o l /  
f o l y á s i d e j e  m egnövekszik . Párhuzamos 
t é r  h a tá s á r a  a f o l y á s i d ő  le o sö k k en .

Ez a j e l e n s é g  arra u t a l ,  hogy a 
v i s z k o z i t á s  a n iz t t r ó p  -  a v i s z k o z i 
tá s  a molekulák t e n g e ly e  Irányában  
k is e b b .  P a r a -a z o x y -a n iz o l  e s e t é b e n  
l? ? °C -o m

A p a r a - a z o x y - a n iz o l  v i s z k o z i t á s á n a k  
h őm á r sék le t f t tg g ése

-  0 ,0 2 4  p o i s s e ,  ha a m olekulák t e n g e ly e  párhuzamos a k a p i l l á r i s  
t e n g e l y é v e l ,  a k i f o l y á s  i r á n y á v a l ,

Hg = 0, 09? p o i s s e ,  ha a m olekulák párhuzamosak a f o l y á s s e h e s s é g  
g r a d i e n s é v e l ,

= 0 ,0 5 4  p o i s s e ,  ha a m olekulák m erő legesek  a s e b e s s é g v e k t o r
irán yára  é s  a f o l y á s s e b e s s é g  grad ien sén ek  vek
t o r á r a .

A k o l e s z t e r i k u s  anyagok v i s z k o z i t á s a  a nem atikusokéval analóg  v i s e l k e 
d é s t  m utat.

A szm ek t ik u s  anyagok v i s z k o z i t á s a  lé n y e g e se n  nagyobb a n iz o t r ó p iá t  mutat,  
mint az egyéb  f o ly a d é k k r i s t á l y o k é .  A s ik o k  egymáson könnyen e l c s ú s z h a t 
nak, Így  ebben az irányban a v i s z k o z i t á s  k i c s i n y ,  mig a s ík o k r a  m erőle
g e s e n  r e n d k ív ü l  nagy, -  eb b ő l az ir á n y b ó l  a r e n d sz e r  k r i s t á l y o s  anyaggal  
ki'-zel e k v iv a le n s .

1 5 .  ábra
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Az e t i l  p -a z o x y -b e n z o á t  1 1 4 ° -o n  o lv a d ,  e n a n t io t r ó p  szm ektikus m e z o fá z ls t  
alkot:,  120°C-on i z o t r ó p  f o ly a d é k k á  v á l i k .  V is z k o z i tá s á n a k  h ő m é rsé k le t -  
f ü g g é s é t  a 14.  ábrán m utatjuk b e .  L á th a tju k ,  hogy i t t  csak  egy  h i r t e l e n  
csö k k en és  l é p  f e l ,  maximum n é l k ü l .

14 .  ábra  
P -a z o x y -b e n z o á t  v i s z k o z i t á s a

V orlän d er  fVo 33] v i z s g á l t a  a 
e t i l  p - / 4  m e to x y -b e n z i l ld e n -a m in o /  
cinam át

Me-O- O  -CH = N -  O  -CH = CH-CHgEt

vl s z k o z i  tásának  h ő m é rsé k le t fU g R ésé t , 
é s  a 15.  ábrán lá t h a t ó  h ő m é r sé k le t -  

f ü g g é s t  t a p a s z t a l t .

A k ö v etk ező  fáz isá tm en et-d iagram m al  
j e l e z h e t j ü k  a fo ly a m a to k a t;

139° 118°
if f nfk 1 szfk XI

108^/^| 91°

Kristály *■ szfk I
IH so n ló  több lé p c s ő s  v i s z k ó z ! t á s g ö r b é t  
m*s a n ^ g o k n á l  i s  s i k e r ü l t  k im u ta tn i .
A v is z k o z t tá s -m o m á l iá k  e l m é l e t i  é r t e l 
mezése az f k - i f  átmenet k öze léb en  
nagyban e l ő s e g í t e n é  a f o ly a d é k k r i s t á ly -  
á l la p o t o k  term észe tén ek  m e g é r t é s é t .

15 . ábra
E t i l  p - /4 - m e t o x y - b e n z i l id e n - a m in o /  
ctn-imAt v i s z k o z i t á s á n a k  v á l t o z á s a  

a h ő m é r s é k le t t e l
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Eddig még t i l g  ■végeztek fa jh ő m é r é se k e t  « mezomorf fá z isá tm e n e te k  kör
n y e z e té b e n .  Annyit azonban az e d d ig i  mérések ia  mutatnak, hogy az 
Átm eneti hő n e r a a t ik u s - iz o tr ó p  f o ly a d é k ,  s z m e k t ik u s - iz o tr ó p  fo ly a d é k  
átm enetek  e s e t é b e n  k iseb b  mint s z i l á r d - f o l y e d é k k r i s t á l y  Átmeneteknél,  
B t i l - p - a z o x y - b s n z o á t  e s e t é b e n  az á tm en eti  hő 114°  C-nA l,  s z i l á r d -  
szm ektikuo á tm e n e tn é l  1 4 ,3  e a l / g ,  mig s z m e k t ik u s - i f  á tm enetn él
3 , a e a l / g ,  N em a tik u 8 - i f  á tm en etn é l még kJ eehb é r t é k e k e t  kaptak:  
p n r a -a z o x y -a n iz ó ln á l  1 , 6  e a l / g ,  p a r a - a z o x y - f e n e t o l n á l  2 , 9  e a l / g .
A f a j h ő v á l t o z á s  / i f  f a j h ő ,^  k i s e b b /  p - a z o x y - a n iz o l n á l

=■ 0,037 c a l / g  és  £Cv = 0 ,0 1 6  e a l / g .

Több f A z í s á t m e n e t t e l  r e n d e lk e ző  n - « m l l ,4 - n - d o d e c i lo x y - t i e n z Í l id e n - 4 -  
-nminocinamáh f a j h ő j é t  a 16 ,  ábrán m utatjuk h e .  Néhány anyag átm eneti  
h ő m é r s é k le t é t ,  e n t a l p i á j á t  ée e n t r ó p i á j á t  az 1 .  fü g g e lék b e n  adjuk  
meg.

«  u  <

i t

16 . ábra
n -  ami 1 ^ - n - d o d e c i l o x y - b e n z i l i d e n - ' l —nminoc Inamét 

f a j h ő j e  s h őm érsék le t  függvényében
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6 .  U l t r a h a n g  h a t á s a  f o l y a d é k k r i s t á l y o k r a

U lfcrahang-hesugárzás h a tá s á r a  /  y ^ 1 , 9  MHz/ e r ő s e n  m eg v á lto z ik  a 
nem atikus f o ly a d é k k r i s t á l y o k  t e x t ú r á j a .  A nem atikus fo n a la k  mozogni 
kezd en ek .  Egyesek ö ssz e k a p c so ló d n a k ,  mások sz é tsza k a d n a k .  Nagy in t e n 
z i t á s ú  b esu g á rz á s  h a tá sá r a  s e j t s z e r i i  t e x tú r a  a la k u l  k i .  A nematikus  
sávok  m o zd u la t lan  s e j t e k r e  szakadnak.

Az u l tr a h a n g  in t e n z i t á s á n a k  v á l t o z t a t á s á v a l  vék on y ,  különböző á t e r e s z 
tő  k ép ességű  f o l y a d é k k r i s t á l y - s á v o k  á l l í t h a t ó k  e l ő .  A f o l y a d é k k r i s t á 
ly o k a t  f e l h a s z n á l j á k  u l t r a h a n g - t é r  f e l t é r k é p e z é s é r e ,  i l l e t v e  l e f é n y 
k é p e z é s é r e .

Érdekes az  u ltr a h a n g o k  t e r j e d é s i  s e b e s s é g é n e k  és s b s z o r b d ó j á n a k  v i 
s e l k e d é s e  a h ő m é rsé k le t  fü g g v én yéb en ,  f o ly a d é k k r i s tá ly o k b a n .  Ezek a 
m ennyiségek  anom álisan  v i s e lk e d n e k  az f k - l f  f á z i s  á tm e n e té n é l .

Mint a 17.  ábrán lá t h a t j u k ,  p a r a - sz o x y -  
a n iz o l  e s e t é b e n  az anomális v i s e l k e d é s  
az á tm en eti  h őm érsék le t  e l ő t t  2 -3 ° C -a l  
k ezd őd ik .  Ezt a j e l e n s é g e t  K apuszty in  
[Ka 7 l ]  , Maler -  Saupe [Ma 6 l ]  mo
l e k u l á r i s  s t a t i s z t i k u s  e l m é le t e  s e g í t 
s é g é v e l  a következőképpen  é r t e lm e z t e .
A b e l s ő  e n e r g ia v á l t o z á s  nematikus UR 
é s  i z o t r ó p  f o ly a d é k  Û  f á z is á t m e n e t  
során

1 n a a 2 
U = U -II. - n   s

n  1 7  ™ V n

e g y e n l e t t e l  í r h a t ó  l e .

S a n em atikus h o ssz ú tá v ú  rend p aram étere ,  m k ö z e l i  rend param étere.
Na Avogadro szám. Vn nem atikus anyag f a j t é r f o g a t a .  Ezekután a fa jh ő  

v á l t o z á s t

/  8AU^1 _ NAA .__ S ..._  ( j s }
*c v  -  “ ^ 2  T i C T -  V  3T ) p

x n
ö s s z e f ü g g é s  adja  meg.

mf t oc  

4400 -

4 1 0 0 -

1200 -

I  I I I  I I
- í  - I

17* ábra
Az u ltr a h a n g  t e r j e d é s i  s e b e s s é 
gének  v á l t o z á s a  f á z i s á t m e n e t  

során
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Israerb term odinam ikai ö ssze fü g g ések  f e l h a s z n á l á s á v a l  a

2 ,  ,  C C 1  +  AC

c v  =  * p 8 y ( y - X )  '  c  =  ~pF~ és Y = = c i  + c

Cn  a n  Cl  “ i NA 0 k e S /  3S ^
Mm l+2anT \ 3T /

ö s s z e f ü g g é s r e  Jutunk. I t t  B = A/T^U^kg, M a m o le k u la su ly ,  “ n é s  a |

a h ő k l t A g u U s i  e g y ü t th a tó ,  / n /  nem atikus é s  / i /  I z o tr ó p  á l la p o tb a n .
Az i  i n d e x - s z e l  J e l ö l t  m ennyiségek i z o t r ó p  á l l a p o t b ó l  az i l l e t ő  hő
m é r s é k le t r e  e x t r a p o lA l t  m ennyiségeket J e l ö l i k .  A k í s é r l e t i  adatokkal  
8 17 .  Ábrán h a s o n l í t o t t u k  ö s s z e  a s z á m í t o t t  / s z a g g a t o t t  v o n a l /  é r t é 
k e k e t .  H ason ló  e g y e z é s  ad ódott  p - a z o x y - f e n e t o l r a  i s .

7 .  H osszú távú  rendparam éter nem atlkus á l la p o t b a n

A f o l y a d é k k r i s t á l y o k a t  nagyfokú o r i e n t á c i ó s  rend  j e l l e m z i .  Az o r ien 
t á c i ó s  re n d e t  számos k í s é r l e t i  m ódszerre l  / k e t t ő s t ö r é s ,  MMR, ESR, 
i n f r a v ö r ö s ,  diamAgneses a n i z o t r ó p i a /  v iz s g A l t á k .

A h o ssz ú tá v ú  rendpararaéteren

S = ^  / 3  008^9 - 1 /

m en n y iséget  é r t j ü k ,  ah o l 9 a m olekulák h o s s z te n g e ly é n e k  e l h a j l á s á t  j e 
l ö l i  a f o ly a d é k k r in t A ly  k i t ü n t e t e t t  irányához k é p e s t .  T ö k é le t e s  ren
d e z e t t s é g  e s e t é b e n  S = 1 ,  i z o t r ó p  f o ly a d é k fA z is b a n  S = 0 .  K í s é r l e t e k  
tanusAga s z e r i n t  S é r té k e  nem atikus fA z isb a n  monoton csökk en , amint 
a h ő m é r sé k le t  az n f k - i f  fA z is á t m e n e t i  h őm érsék le th ez  /T c /  k ö z e l e d ik .
A T h ő m é rsé k le ten  e l ső r e n d ű  fA z is é tm e n e t  megy v é g b e ,  é s  S é r ték e  c
h i r t e l e n  n u llA ra  e s i k  l e .

A rendparam éter h ő m é r s é k le t fü g g é s é t  a 18 .  Ábrán m utatjuk b e .
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18 .  ábra

A h o s s z ú tá v ú  o r ien tá c iÓ B  rendpnram éter p a r a - a z o x y - a n izo lb a n ,
----- a Chandrasekhar e l m é l e t e ,  . . .  a Maier é s  Saupe e l m é i é t * ,  ESR,
-----  az o p t ik a i  mérések a la p já n  k a p o tt  é r t é k e k e t  J e l ö l i .

8 . F o ly a d é k k r is t á ly o k  op t i k a i  t u la j d o n s á g a i

P o la r iz é c iÓ B  m ikroszkóppal könnyen meggyőződhetünk a r r ó l ,  hogy a nema
t i k u s  ép szm ek t ik u s  f o ly a d é k k r i s t á l y  o p t i k a i l a g  úgv v i s e l k e d i k ,  mint  
a három dim enziós k r i s t á l y r á c c s a l  ren d e lk e ző  k v a rc .

A r é t e g e k r e  m er ő leg e sen  á th a la d ó  fény s e b e s s é g e  k is e b b ,  mint o párhu
zamos' ir án yb an .  A f é n y  k i s e b b  s e b e s s é g g e l  h a la d  a m o lek u la te n g e ly ek  
ir.ányában, mint rá  m er ő leg e sen .  E z ér t  azt  mondj k, hngy a s z e r k e z e t  
o p t i k a i l a g  p o z i t í v .  A k o le s z t e r ik u B  f o l y a d é k k r i s t á l y o k  a nematikus  
é s  szm e k t ik u so k k a l  szemben o p t i k a i l a g  n e g a t ív a k .  A m o lek u la ré te g re  
m er ő leg e sen  b e e s ő  fén ysu gárn ak  a s e b e s s é g e  nagyobb,

A f o l y a d é k k r i s t á l y o k  k e t t ő s t ö r ő e k ,  azaz az anyagmintára e s ő  f e h é r  fén y  
k é t  egymásra m erő legesen  p o l a r i z á l t  komponensre v á l i k  n y.it. A f o l y a -  

d é k k r i8 t á l y - Á l l a p o t  k im utatásán ak  le g e g y sz e r ű b b  módszere a k e t t ő s 
t ö r é s  é s z l e l é s e .  A p a r a - a z o x v - e n iz o l  tö r é sm u ta tó já t  a h őm érsék le t  

függvényében  a 19. ábrán mutatjuk be.
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Ha l i n e á r i s a n  p o l a r i z á l t  fény  ko-  
leszterikruB anyag m o le k u la r é te g e in  
m erőlegesen  halad  é t ,  a fény e l e k t r o -  
moa vek to ra  fo k o z a to sa n  e l f o r o g  a 
s p i r á l l e  mentén. E zér t  a p o l a r i z á c i ó  
s í k j a  /a m it  az e lek trom os  v e k to r  és  
a h a la d á s  irán ya  j e l ö l  k i /  I s  e l f o 
ro g ,  az e l f o r d u l á s  mértéke az anyag  
v a s t a g s á g é v a l  arán vos .  Az i l y e n  anya
g o k a t ,  amelyek Így e l f o r g a t j á k  a po
l a r i z á c i ó  s í k j á t ,  o p t ik a i la g  a k t í 
vaknak h iv j é k .

Egy kvaro k r i s t á l y  a p o l a r i z á c i ó  
s í k j á t  20°/mm~rel f o r d í t j a  e l .  Az 
o p t i k a i l a g  a k t ív  k o le s z t e r i k u s  anyag 
18000 fok/m m -rel / a z a z  50- s z e r /  f o r 
g a t j a  e l .  E gye lőre  a f  o ly a d é k k r is -  
tá ly o k  az o p t i k a i l a g  le g a k t ív a b b  
anyagok.

K o le sz te r i lc u e  f o ly n d é k k r i s t á ly o k  c i r k u l á r i s  d ik ro izm u st  mutatnak. Azaz, 
ha k ö zö n ség e s  f e h é r  fén y  e s i k  I l y e n  anyagra, a férgr két komponensre bom
l i k  s z é t .  Az e g y ik  e lek tro m o s  v e k to r a  az óramutató j á r á s á v a l  egyezően ,  

a másik e l l e n k e z ő l e g  fo r o g .  Egyes anyagokon csak  az e g y ik  komponens 
tud k e r e s z t ü l  h a la d n i .

A k o l e s z t e r i k u s  f o ly a d é k k r i s t á l y  s z e r k e z e t e  ig e n  érzékeny minden zavaró  
s z e n n y e z é s r e  éo h ő m é rsé k le t i  e l t é r é s r e .

a . /  H őm érséklet  különba^g mér*se

A le g tö b b  k o l e s z t e r i k u s  anyag fo ly a d é k á l la p o t b a n  s z í n t e l e n ,  de l e g 
különbözőbb sz ín ű v é  v á l i k ,  amint a f o l y a d é k k r i s t á l y o s  á l la p o t o n  
k e r e s z t ü l  f o k o z a to s a n  IvltJOk l e .  E l ’ s z ő r  ib o l y a ,  a z tá n  kék, z ö ld ,  
s á r g a ,  v ö rö s  é s  v é g ü l  ismét s z í n t e l e n n é  v á l i k ,  mert a r e f l e k t á l t  
s z i  n már az; in fr a v ö r ö s b e  megy á t .  További h ű tés  után az anyag szmek-  
t ik u 8  f á z i s ú  l e s z ,  ami s z i n t é n  s z í n t e l e n .

19 .  ábra
P - a z o x y - o n iz o l  tö ré sm u ta tó ja  a 

h ő m érsék le t  függvényében
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A k o l e s z t e r i k u s  anyagoknál egy  b izo n y o s  s z ín h e z  egy  h őm érsék le t  t a r 
t o z i k .  M e g fe le lő  k o l e s z t e r i k u s  anyagok ö s s z e k e v e r é s é v e l  s z i n t e  t e t 
s z ő l e g e s  h ő m é r e é k la t - a z in  ö s s z e f ü g g é s  á l l í t h a t ó  e l ő .  I l y e n  anyagok 
h ő m é rsé k le t  mérési'« h a s z n á lh a t ó k .  K o le s z t e r ik u s  anyagok k om binációjá
v a l  mAr B ik e r ü l t  -20°C-+?50°C  in te rv a l lu m b a n  mérni a h ő m é r sé k le te t  
s z in h a t á a  a la p já n .  Hs v ék o n y f l lm -a la k b a n  k é s z í t j ü k  e l  az anyagot,  
egy f e l ü l e t e n  a k ülönböző  irányokban l e t a p o g a t j u k  a hőmérsékletVÜ-  
l ö n b s é g e k e t .  A g y ó g y á sz a tb a n  p l .  a b ő r f e l ü l e t r e  t é v e  le ta p o g a th a t ju k  
az é r .  a r t é r iá k  vagy  egyéb  b e l j e b b  l é v ő  r é s z e k  h a t á s á t  /m e ly ek  külön 
bözőképpen v e z e t i k  a h ő t  a s z ö v e t e k b e / .  De f e l h a s z n á l h a t j u k  e z e k e t  
az anyagokat i n t e g r á l t  áramkörök h ib á in a k  k im u ta tá sá r a  és  a m ellrák  
d e t e k t á lá s á r a  i s .

b . /  Gőzök k im u ta tá sa

Egy k i s  gőz h o z z á a d á sá v a l  m e g v á lto z ik  a k o l e s z t e r i k u s  f o l y a d é k k r i s t á l y  
m olek u lá in ak  a la p - e lr e n d e z ő d é s e  és  ezen  k e r e s z t ü l  a f é n v r e f l e k t á l ó  
t u la j d o n s á g a .  Ha a f o l y a d é k k r i s t á l y  o ld j a  a g ő z t ,  az e l s z í n e z ő d é s  
r e v e r z i b i l i s .  Ha a gőz  r e a k c ió b a  l é p  vagy r e a k c ió t  I n d í t  e l  a f o l y a 
d é k k r i s t á l y  m o le k u l á iv a l ,  a s z í n v á l t o z á s  maradandó, í g y  egy m il l io m o d -  
n y i  gőzarány  k im ü ta th a tó .

A f o ly a d é k k r i s t á ly o k n a k  e z t  a t u la j d o n s á g á t  a g á zk ro m a to g r lf iá b a n  
i s  h a s z n o s í t h a t j á k .

c . /  A k o l e s z t e r i k u s  s p i r á l  honnzának fü g g é s e  a komponensek a ran yátó l

Az ®ddig e lm on d ottak at  lén y eg éb en  úgy f o g la l h a t n é k  ö s p z e ,  hogy a hőfnér- 
s é k l e t v á l t o z á s ,  s z e n n y e z é s ,  n v ir á s  /e n n ek  h a t á s á t  könnyű b e l á t n i /  
m e g v á l t o z t a t j a  a k o l e s z t e r i k u s  anyár o e r í ó ű u s ' h o s s z á t . A k o l e s z t e r i k u s  

anyag p e r ió d u s  h o s s z a  azonban f ü g g  az anvag kém iai ö s s z e t é t e l é t ő l .  
P éld ak én t  a k o l e s z t e r i l  k l o r i d  é s  a k arb ox id  é s z t e r e k

/C 2?T \5OCO /CH2/ x  CH5/  kevorékAfc « " ü t h e t n é n k ,  ^ . t  Adams [Ad 6<rj
v i z s g á l t a  k o l e s z t e r i l  / x = 7 /  nonnnoat, dekanoat é s  / x r l O /  l a u r á t t a l  

k é p e z e t t  k ev er ék  e s e t é b e n .

A 20 .  ábrán a s n i r á l  h o s s z á t  a k o l e o z t é r i I k l o r l d  m olszázalékának  

függvényében  á b r á z o l tu k .
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20 .  ábra
A s p i r á l  h o ssz «  a k o l e s z t e r i l -  
k l o r i d  njol sz á za lé k á n a k  fü g g -  

vén yében

A m e g f e l e l i  p a r ió d u sh o ssz  e l ő á l 
l í t á s á n a k  az e l e k t r o o p t i k a i  e f 
f e k tu s o k  e s e t é b e n  i s  nagy a j e 
l e n t ő s é g e .  E g y r ész t  a z é r t ,  hogy  
a m e g f e le lő  s z í n e k e t  m odulálhas
suk, m á sré sz t ,  hogy l e h e t ő l e g  
k i s  t e r e k k e l  ér jü k  e l  a megfe
l e l ő  h a tá s o k a t .  /L ásd  k é s ő b b . /

9» A f o ly a d é k k r i s t á ly o k  e lm é le té n e k  néhány vonása

A f o ly a d é k k r i s t á l y o k  f i z i k a i  s a j á t s á g a i t  k é t  e l m é i e t t i p u s s a l  é r t e l 
mezzük! s t a t i s z t i k u s  é s  ru ga lm asság i  e l m é l e t t e l .

a /  A s t a t i s z t i k u s  e l m é le t

Keesom [Ke 2 l ]  é s  London [Ló 3?1 munkáiból már r é g ó t a  tudjuk,  
hogy az  organ ik us m olekulák k ö z ö t t  d i s z p e r z i ó s ,  d i p ó l - d i p ó l ,  i n 
d uk ciós  és  t a s z í t ó  k ö lc sö n h a tá so k  hatn ak . Egy m olekulapár k ö lc s ö 
nös p o t e n c i á l i s  e n e r g iá j a  a m olekulák o r i e n t á c ió j á n a k  függvénye .
A m olekulák o r i e n t á c i ó j á t  a m olekulákat ö s s z e k ö tő  r^^ r á d iu s z -  
v ek to rh o z  v i s z o n y í t j u k .  Az á t l a g o s  o r i e n t á c i ó s  e n e r g ia  meghatá
r o z á sá n á l  az r  ̂  ̂ l e h e t s é g e s  i r á n y a ir a  á t l a g o l n i  k e l l .  Az fk -o k  
e l o s z l á s f ü g g v é n y e  a n iz o tr ó p .  / L a n d a u - L i f s i t z . /  Az o r i e n t á l t  nema- 
t ik u ö  á l l a n o t  e l o s z l á s f ü g g v é n y e  h en gersz im m etr ik u s .  /M aier  é s  
Saupe ^Ma 6 1 ]  gömbszimmetrikus e l o s z l á s f ü g g v é n n y e l  s z á m o l t a k . /
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1 .  D i p ó l - d i p ó l  k ö l c s ö n h a t á s

Ha a m olekulák  d ip ó l  momentuma a h o s s z a n t i  ten g e ly ü k  irányába  
m utat,  k é t  / i  é s  j /  azonos^u momenturou d ip ó ln a k  t e k in t h e t j ü k  
ő k e t ,  é s  a k ö lc s ö n h a t á s i  e n e r g iá j u k  az

d l  2

UiJ = 5 “  '  ®i¥j - 3 (V r ij ) (?J*ri j) /

ö s s z e f ü g g é s e i  adható meg. ás 8 r -j j a d ip ó lo k  é s  a r á d iu s z 
v e k t o r  e g y s é g v e k t o r a i .  Ha a k o o r d ln á t a - r e n d s z e r  a t e n g e l y é t  a 
m olekulák  á t l a g o s  irányáb a  v e s s z ü k  f e l  é s  p o lá r  k o o rd in á ták ra  
térü n k  á t ,  a 6^ é s  9^ szögben  á l l ó  d ip ó l  pár á t la g o s  p o t e n c i á l i s  
e n e r g iá j á r a

d ip  2 , u 2 D
^ --------- c o s G ^ c o s Q j

r i d

k i f e j e z é s  adódik .

2 
Yr i jd  -  i  n  y r ! r i  / .

Yr i j  az e r i j  — i r *n:7^ ir á n y k o s z in u s z a .  

e r i j  = ( “ r i j *  6 r i  j* y r i j )  

Gömb-szimmetria e s e t é n  D = 0 é s  U^*15 = 0 .

?'» D i s z p e r z i ó s  e n e r g ia

D i s z p e r z ió s  e n e r g ia  m eghatározásához á l t a l i b a n  e molekulához  
három egymásra k ö lc s ö n ö s e n  m er ő leg e s  d ip ó l  o s z c i l l á t o r t  k e l l e 
ne ren d eln ü n k .  Chandrasekhar £ch 70J  u tán  mi i t t  csak  eg y ,  
a m olekula  h o s s z t e n g e l y é v e l  párhuzamos o s z c i l l á t o r t  rendelünk  
h o zzá .  Ekkor a k é t  d ip ó l  o s z c i l l á t o r  k ö lc s ö n h a t á s i  e n e r g iá j a

v i j  « ~ 4 ~  1 7 i ? d " 5 ( W j K ^ y r i j )  '  
r iJ

ö s s z e f ü g g é s s e l  adható meg. q az r i  é s  r j  h e ly  vek toru  pontban  

t a l á l h a t ó  t ö l t é s .
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Mivel az ¥4 é s  p á r a t la n  fü ggvén ye ,  sa e l ső re n d ű  p ertu rb ác ión

© nergía  e l t ű n i k  é s  a másodrendű, v a g y is  d i s z p e r z ió s  e n e r g iá r a  -  f  
e rő s s é g ű  harmónikus o s z c i l l á t o r o k a t  f e l  té te l® zve  -  az

d i s p  _ /  \  / A p
Ui j  * " - f -  1 V j  " W r i j )  '

r i j

k i f e j e z é s  adódik .

X «  .  - +  ( 4 0 1 , 2  . 5' 2

m en n y iséget  j e l ö l i .

Az r ^ j - r e  v a l ö  á t l a g o l á s  u tá n  p o lá rk o o rd in á tá k ra  á t t é r v e  é s  0 s z e r i n t  
á t l a g o l v a  a é s  9^ szögekbe á l l ó  m olekulapár d i s z p e r z i ó s  en e r g iá 
j á r a

tid i s P « -  
Ui j  r 6 

r i j
*  i  s í j  * ?  - a ,

5 2 2 2
* ( 1  -  C O S  0 ^  -  C O S  0 j  +  C O S  0 ^  C O S  0 £ >

+  9 “ r i j  Yr i j  ( c o s 20 i  +  C O 8 2 0 j )

+  (1  -  6 Y 2r i j -  18 + 9 ^ ) c o . 2 e i  c o s 0 1

k i f e j e z é s t  k apjuk . I t t  a a p o l a r i z á l h a t ó s á g é t  j e l ö l i .  Ha a k ét  mole
k u la  párhuzamosan á l l  egymás u tán

Yr i j  = “ r i j  * ® r i j  * °» 00B° i  = CO80j = 1

d is p  4
Ui j  = - ^ -  

i j
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Ha egymás m e l l e t t  párhuzamosan á lln a k

0080^ = 0030 j = 1 * Yrij=0 éB

disp

Ha a k ét  molekula na összeB le h e t s é g e s  Irányt f e l v e s z i

~Tr
Y r i r 1 * ar i J = * r i f 0 ' 008 V 000 V  $  és

r f -
3 r i j

d i e p  

U1 J

?. Indukciós kölcsönhatás

A.z i  d ip ó lu s  a J molekula h e lyén  Ej t e r e t  indukál, er. ebből származó 
kölOBÖnhntási energ ia

” l n V i  V - i  “ a * j

” 4  “ 3 "  5 ( ° j ” r i j )  ( ' a ' r l j ) ^
r i J

e g y e n l e t t e l  adható meg.

in d  ind  ind
u i d  a  u  V i  “ d 7  + w / / ái  “ i

Ezek az cisszefilgKÓsek a la k i la g  az e lőb b iek k el megegyeznek, az e lőbbi  
d is z p e r z ió s  energiához hasonló összefüfCRésro Jutunk azzal a különb
s é g g e l ,  hogy a g paraméter h e ly e t t  o f i  s z e r e p e l .
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Gömbszimmetrikus t ö l t é s e l o s z l á s s a l  r e n d e lk e z ő  atomok k ö z ö t t  a t a s z í 
tó  e n e r g ia  b e x p /~ a r /  a la k ú .  Az f k - o k  m olek u lá i  nem te k in t h e t ő k  gömb
sz im m etrikusnak. I t t  három t ö l t é s s e l  ren d e lk e ző  p o n t t a l  h e l y e t t e s í t 
jük ő k e t .  A m olek u la  k é t  v ég é n  l é v ő  t ö l t é s t  egym ással egyezőnek , a 
k özep én  l é v ő t  e t t ő l  különbözőnek v e s s z ü k  f e l .

Megmutatható p h  70] , bogy az á t l a g o s  t a s z í t á s i  e n e r g ia

4 .  A t a s z í t á s  e n e r g iá j a

ö s s z e f ü g g é s s e l  j e l l e m e z h e t ő .  A c o s  függvény osak  páros hatványokban  
f e r d u l  e l ő ,  é s  az ö s s z e f ü g g é s  0^ é s  0^-ben  sz im m etr iku s .

5 .  Az o r i e n t á c i ó s  p o t e n c i á l i s  e n e r g ia

A t e l j e s  k ö lc s ö n h a t á s i  e n e r g iá r a  nem atikus f á z i s b a n  az e d d ig i  ö s s z e 
f ü g g é s e k  f e l h a s z n á l á s á v a l

k i f e j e z é s  adódik. Az i  molekula t e l j e s  kölcsönhatáBi en erg iá ja  a szom
s z é d ja iv a l

= R 0 < + R2 i c o s 2 6 j  + R ^ c o s ^ Q

4
c o s  0 j  +

?  /I

U ^ - A J g + U g C o s  8 ^ - m ^ c o s  0 ^ /  

alakban Í r h a t ó .
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Az o r i e n t á c i ó t ó l  függő  k ö lc s ö n h a t á s i  e n e r g iá r a  p e d ig  a

U 1= - V - 5
3x? -  1

B 8 ,  — -----------  +
1 2 4 i

3x‘
+ 1

- )

= -  V-3 /a * x ^  + b ’x^ + o ’/  = k g T  ax^ + bx^ + o

k i f e j e z é s  ad ód ik , ah o l az

= 0 0 8  0^

a * = |  D Sl t  b ‘ = |  /B S1+DS2 / ,  c *  *  - £  / ^ B S j + D / S ^ S j ,

j e l ö l é s e k e t  a lk a lm aztuk .  L á th a tju k ,  hogy az S j  = S rendparam éter m e l l e t t  
mî K eg y  Ŝ , rendparam éter i s  m e g je le n ik .

A B é s  D m ennyiségek f ü g g e t l e n e k  a t é r f o g a t t ó l  é s  a h ő m é r s é k le t t ő l .  

Ezelcután az o r i e n t á c i ó s  re n d b ő l  szárm azó b e l s ő  e n e r g ia  az

ü s  = ?  ^ i .  = -  ?  NkpT / a x ^ + b x ^ + c /

az e n t r ó p i a  az
1

‘o>0 = -  Nkp /ax^+hxjV  + NkRl o g  j  exp /  ax^ + b x^ /  dx^
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A H e lm o l t z - f é l e  s z a b a d en er g ia  p e d ig  az

1

o

ö s s z e f ü g g é s s e l  adható meg.

Ezeknek az e g y e n le te k n e k  a f e l h a s z n á l á s á v a l  a rendparam étérre / 7 . p o n t / ,  
a f a j h ő - v á l t o z á s r a ,  az iz o te r m ik u s  kom preB saib ilit á s r a  és a fé n y -k e t -  
t ő s t ö r é a  h ő m é r sé k le t fü g f 'é sé r e  a k i s é i ’l e t i  adatokkal eg y e ző  é r té k e k e t  
kaptak .

A rendparam éter h ő m é r s ó k le t f ü g g é s é t  a r e n d e z e t t  f á z i s  e g y e n s ú ly i  f e l 
t é t e l é b ő l ,  azaz  a

ö s s z e f ü g g é s e k  f e l h a s z n á l á s á v a l  á l l a p í t h a t j u k  meg. Fg a H e lm o l t z - f é l e  
sz a b a d e n e r g iá t  J e l e l i .

M egjegyezzük, hogy k í s é r l e t  t ö r t é n t  a rá c sm o d e ll  k i t e r j e s z t é s é r e  a 
f o ly a d é k k r i s t á l y o k  e s e t é r e  i s ,  de e z  e d d ig  csak  k v a l i t a t í v  eredmények
re  v e z e t e t t  [Ch 70 , Po 6 1 ]  .

b /  A ru g a lm a ssá g i  e l m é le t

A f o ly a d é k k r i s t á l y o k  ru ga lm asság i e l m é l e t é t  lén y eg éb en  Frank [F r  5*f

d o lg o z ta  k i ,  Meyer TMe 68] , D z s a l o s i n s z k i j  [Dz 70] , de Gennes
[Ge 6R] é s  Nehring [fJe 71] i s  f o n t o s  t e v é k e n y s é g e t  f e j t e t t  k i  e t é r e n .

F o ly a d é k k r is tá ly o k b a n  egy m olekula  i r á n y á t  egy n e g y s é g - v e k t o r r a l , 
d i r e k t o r r a l  j e l l e m e z z ü k ,  A r e n d sz e r  sz a b a d e n e r g iá ja  -  amely különböző  
a s z e r i n t ,  hogy nem atikus vagy k o l e s z t e r i k u s  r e n d sz e r r e  v o n a tk o z ik  -  
a d ir e k t o r  fü g g v é n y e .
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Nematikus f á z i s b a n  a d i r e k t o r  a r e n d s z e r  e l é g  nagy tartományában egy meg
h a t á r o z o t t  i r á n y b a  m u ta t .  Az inhom ogen itások  l e í r á s á r a  e z é r t  a szab ad -

k i f e j e z é s s e l  adható meg. Ha a m olekulára  / e le k t r o m o s  vagy  m ágneses/  
e r ő t é r  h a t  / é s  a m olekula  sem fe r r o e l e k tr o m o s ,  sem ferrom ágn eses  t u l a j 
donságokkal nem r e n d e l k e z i k / ,  akkor ehhez a k i f e j e z é s h e z  még

t a g  j á r u l .  A xa e lek tr o m o s  vagy  mágneses s z u s c e p t i b i l i t á s  n -hez k é p e s t  
k é t  /párhuzamos é s  m e r ő le g e s /  komponensre b o n th a tó ,  k ^ j , k^^, k ^  * ru
galm as á l la n d ó k a t  j e l ö l i k .

A k o l e s z t e r i k u s  r e n d s z e r  o p t i k a i l a g  a k t i v ,  in v e r z ió n  p o n t t a l  r e n d e lk e z ik  
é s  a s z a b a d e n e r g iá ja  az

k i f e j e z é s s e l  i r h a t ó  l e .  A k o l e s z t e r i k u s  s n i r á l  h o s s z a  P = 2 ír / t 0 « 
K o le s z t e r ik u s  ren d szerb en  a d i r e k t o r  k o o r d in á t á i t

A ru g a lm a ssá g i  e l m é le t  a la p já n  é r t e lm e z t e  Frank é s  D z s a l o s ln s z k iJ  a d i -  
S 2 in - ,k l in á c ió s  v o n a la k  m e g j e le n é s é t  és  form ájá t  nematikus rend szerek b en ,  
Meyer é s  de Gennes az e lek tr o m o s  é s  mágneses t é r  / á l t a l á b a n  H -va l j e 
l ö l j ü k /  h a t á s á t .  /dH = o o n s t .  ö s s z e f ü g g é s ,  2 .  p o n t . /

A t é r  k o l e s z t e r i k u s  r e n d sz er b e n  érd ek es  e f f e k t u s o k a t  id é z  e l ő .  T tt  több 
e s e t e t  k ü lö n b ö z te th e tü n k  meg e g y r é s z t  az x B = X( -  X  ̂ e l ő j e l e ,  m ásrészt  
a t é r  irán ya  s z e r i n t .  /  xa p o z i t í v  s z iv a r é ia k "  és n e g a t iv  tányéra lak u  
m olekulák  e s e t é b e n . /  Ha x„  n e g a t i v ,  az n d i r e k t o r  / a  m o lek u la /  v i s z o n y 
la g  k i s  e n e r g ia  f e l h a s z n á l á s á v a l  a H t é r r e l  m erő legesen  á l l  be é s  
"P II H e s e t  á l l  e l ő .  A t é r  egydoménes r e n d s z e r t  hoz l é t r e  é s  t o r z i ó s  f e 
s z ü l t s é g e k  nem lé p n e k  f e l .

e n e r g iá t  az n h a tván ysorak én t  á l l í t h a t j u k  e l ő .  A szab a d en er g ia -s ttrü eé g  
Íg y  az

1 (  mm, P  — 2  p
= yj k^j I / d i v  n /  + kgg/n  r o t  n /  + k^^ / n x  r ő t  n/~

F “ ?  ^11 + ™ t ( n +t 0) ] ? + k ^  ( n  x  r ő t  n ) ? -  »y !T x„ H

n = / c o s  t 0z ,  c o s  t Qz ,  o , /
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Ha x a p o z i t í v ,  n párhuzamosan I g y e k s z ik  b e á l l n i  * t é r r e l  és a t é r  i r á 
n y á t ó l  fü ggően  különböző l e h e t ő s é g e k  adódnak.

Ha a t é r  x  ir á n y ú ,  a d i r e k t o r

n » /008 0 ,  s i n  6 ,  0 , /  é s  ö = t z + f / z / ,  F /e /= e

k o o r d in á tá k k a l  j e l l e m e z h e t ő  é s  f / z /  p er ió d u sa  Z t / í  l e s z .  A szab ad en erg ia  
m in im a l i z á lá s á v a l  a p er ió d u sh o sa z  t é r f ü g g é s é r e  [Me 68] a

P = 2it / t  = Pö 1 +
X .  H4 /  P° AB __ __

4  k 22 232 (2»)

ö s s z e f ü g g é s  adódik .

Ha a t á r  a Irányú , n '-f s z ö g g e l  e l f o r d u l  a t é r  Irányához k ép est  és  

n * / o o s f o e s t z ,  e o s f s i n t z ,  s i n ' f /  

k o o rd in á tá k k a l  j e l l e m e z h e t ő .

Ha k^j -  k-,2 , * t é r  mindaddig nem p e r t u r b á l j a  a r e n d s z e r t  / f = o ,  P<=F0/ ,  

amíg é r té k e  nem é r i  e l  a

2 2

k r it ik u f l  é r t é k e t ,  ekkor -f * n /2  á t f o r d u l á s ,  v a g y i s  k o l e s z t e r i k u s  neraa- 
t i k u s  f á z i s á t m e n e t  jön  l é t r e .  A t é r  c s ö k k e n té s e  során  a *22 ft8efc1,en
h i s z t e r é z i s  f i g y e l h e t ő  meg.
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Ha k? ? , » t t o r  a

33

c22
< H < H 2 2

l 33

In te rv a l lu m b a  e s ő  térért;*! k ék n é l  "? é s  P fo ly a m a to sa n  v á l t o z i k  éa a

„o Ho
T T “ 2 2

ösozefügRéB á l l  f e n n .  A t é r in t e r v a l lu m  a la ó  h a té r a  alatt:  p e r tu r b á c ió  
nem l é p  fel, fe ie r t  h a tá r a  f e l e t t  azonban a k o l e s z t e r l k u a  f á z l a  Ismét
n e m a t i k u B B á  alakul át.

Numerikus adatok b e í r á s é v a l  a z t  á l l a p í t h a t j u k  meg, hogy a p er iódu ahosaz  
10 %-oe v á l t o z t a t á s é h o z  10^-10^ V/cm e lek tr o m o s  vagy 10^-10^ 0 mágne
s e s  t é r  s z ü k s é g e s .  A k í s é r l e t t  mérések az I t t  k ö z ö l t  ö s s z e f ü g g é s e k e t  
éa é r t é k e k e t  I g a z o l j á k .

A magas t é r é r t é k e k e t  a k o le s z te r lk u f l  anyagoknak a nem atikus anyagok
k a l  v a l ó  a z e n n y e z é s é v e l  l e c s ö k k e n t h e t j ü k .

A ru ga lm asság i  e l m é le t  a7 .inján m*7.r.{nc még az i r é n y f l u k t u á e ió k a t
íb, de e z e k k e l  a kérdéaekkel az V. f e j e z e t b e n  fo g la lk o z u n k .
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X I I .  E L E K T R O O P T I K A I  K F F P K T U S O K  f e  G Y A K O R L A T I  A L K A L M A Z Á S U K

F o ly a d é k k r is t á ly o k  o p t i k a i  s a j á t s á g a i  e lek trom os tér b e n  m egváltoz
nak. 0 , 5 - 1 0  V/m ikroraéteres e g y e n f e s z ü l t  ség  vagy a la c s o n y - f r e k v e n -  
c i á j ú  v á l t ó f e s z ü l t s é g  h a tá sá r a  a vékony f o l y a d é k k r i s t á l y - f i l m  meg
v á l t o z a t j a  a r a j t a  á th a la d ó  fény  i n t e n z i t á s á t ,  f á z i s é t  vagy i r á 
n y á t .  Ezek az e f f e k t u s o k  k ép e z ik  az a l s ó j á t  az e l e k t r o o o t i k a i  j e 
l e n s é g e k  g y a k o r la t i  a lkalm azásának. Bár az e m l í t e t t  t é r e r ő s s é g  
n agy ,  de ha f ig y e i e m b e v e s s z ü k ,  hogy a f o l y a d é k k r i s t á l y - f i l m  
6-50 mikrométer v a s t a g ,  ez  c sa k  néhány v o l t o s  f e s z ü l t s é g e t  j e l e n t  
az e l ő á l l í t á s  sz em p o n tjá b ó l .  A g y a k o r la t i  a lkalm azások  so r á n  a 
k ö v etk e ző  e l e k t r o o p t i k a i  e f f e k t u s o k  h a s z n o s í t j á k :

dinam ikus s z ó r á s ,  h a n g o lh a tó  d i f f r a k c i ó ,  G uest-H ost k ö lc s ö n 
h a t á s ,  o p t ik a i  memória, f á z i s á t m e n e t ,  Elektromos t é r  h a tá s a .

T e k in tsü k  a 2 1 .  ábrán l á t h a t ó  
s z e n d v i c s - c e l l á t ,  amely egw á t l á t s z ó  
e l s ő  e l e k t r ó d a  /ó n o x id d a l  vagy i n -  
dium oxiddal f e d e t t  ü v e g la p /  és eg^ 
h á t s ó  e l e k t r ó d a  közé f o g o t t  f o l ^ a -  
d é k k r is t á ly o s  anyagból á l l .  A h á ts ó  
e l e k t r ó d a  l e h e t  á t l á t s z ó  vagy féme
se n  tü k röző .  Az u tób b i e s e t b e n  a 
b eren d ezés  r e f l e x i ó b a n  működik.
Az e le k tr ó d á k a t  t á v ta r tó  v á l a s z t j a  

A f o l y a d é k k r i s t á l y  s z e n d v i c s -  e l  egwniAat6l>. A k a p i l l á r i s  h atás  
C8 1 lö 8Z 0TKo 7j © u6

t a r t j a  a f o l y a d é k k r i s t á l y t  az e l e k t r ó 
dák k ö z ö t t .  A m inta h * m é r s é k le t s z a b á ly o z á s á r 6 l  i t t  nem r é s z l e t e z e t t  
b ere n d ez és  gon dosk odik .

7.
A la p á l la p o tá b a n  a r e n d s z e r  á t l á t s z ó .  Ha 5 . 1 0  V/cm nagyságrendű  
e lek trom os  t e r e t  kapcso lunk  a c e l l á r a ,  a f o ly a d é k k r i s t á l y b a n  örvé
nyek k e le t k e z n e k ,  tu r b u le n s  l e s z ,  s z ó r j a  a f é n y t ,  a c e l l a  s z in e  
t e j f e h é r r é  v á l i k .  Ezt a j e l e n s é g e t  dinamikus sz ó rá sn a k  h ív ju k .
A r e n d s z e r  a dinamikus szórás  /m ódus/ á l la p o tá b a n  van . A t é r  növe
l é s é v e l  a c e l l a  ragyogása  n ő , ig v  e lek trom os t é r r e l  "szürke skála"  
á l l í t h a t ó  e l ő .  A k o n tr s B z tv ls z o n y  2 0 : 1 ,  ami a MgCÔ  standard feh ér  
s z i n  ragyogása  50 ??-ának f e l e l  meg. / ?? .  ábra/ . Ha az e lek tr o m o s  
t e r e t  k i  ka oc so Í j u k ,  a t u r b u le n c ia  m egszűnik , a r e n d s z e r  ú jr a  á t l á t 
sz ó v á  v á l i k .

1 .  Dinamikus s z ó r á s

v e z a l é  

0  v á g

J 4 0



Ko
ntr

as
zt 

via
on

tj
A f e l h a s z n á l ó  f o l y a d é k k r l s t á l y -  
anyagok sz e n n y e z é s -m e n te se k ,  

é s  e l l e n á l l á s u k  1 - t ő l

5*1010 Ohra/om. A demonst r á l ó  k í s é r 
l e t e k n é l  a A P A P A -á t- ,a n lsy l id e n  
p a r a - a m in o - f e n i l a c e t á t « t  a gyakor
la t b a n  M B B A -át ,-m etoxy -b en z i l id en -  
- b u t l l - a n l l l n t  h a s z n á l t a k ,  s z e r k e 
z e t i  k é p le t e i k :

c h 3 o - < Q >  c h  =  n - ^ - o - c - c h 3 y  

i l l .  o
CH - 0 -  < £ 2 >  -  CH  =  N -  -  C H4 9

2 2 .  Ábra
K o n tr a s z t v is z o n y  a c e l l á r a  kap- 
c s o l t  f e s z ü l t s é g  függvényében

Az APAPA dipólmomemtuma a n y i l  Irányába m utat. A dinamikus s z ó r á s t  a 

k övetkezők ép pen  é r t e lm e z h e t j ü k .

általában 
RO  -  O  -  d >  -  C H  = N - < Z > -0 - C -R '

Ha e le k tr o m o s  t e r e t  k apcso lunk  a c e l l á r a ,  a m olekulák vagy gyökök d i -  
pólmomentuma a t é r  Irányába ig y e k s z ik  b e á l l n i .  Azok a m olekulák , ame- 
lv e k  dipólmomentuma e l i é r  a m olekulatenp;ely  i r á n y á t ó l ,  az e lek trom os  
t é r r e l  v a la m i ly e n  szögb e  á l la n a k  b e .  A t é r  b e k a p c so lá sá v a l  a t ö l t é s 
s e l  re n d e lk e ző  m olekuladarabok vagy e g é sz  m olekulák t ö l t é s ü k n e k  meg
f e l e l ő e n  áram lanl kezdenek az e g y ik  e l e k t r ó d á t ó l  a m á s ik ig .  A t é r r e l  
v a la m i ly e n  s z ö g e t  b ezáró  m olekulák azonban e z t  az  áram lást  g á t o l j á k .
Az áramló ion ok  a m olekulák r e n d e z e t t s é g é t  ig y e k sz e n e k  f e l b o r í t a n i ,  
e l é g  nagy t é r  h a tá s á r a  örvérorek k e le tk e z n e k ,  a r e n d s z e r  za v a r o ssá  

v á l i k .

A s z e n d v ic s  alakú c e l l á r a  l é p c s ő s  f e s z ü l t s é g e t  k ap c so lv a  f o t o m u l t ip -  
l i e r r e l  é s  o s z c i l l o s z k ó p p a l  a j e l e n s é g  f e l f u t á s á t  és l e b o n t á s á t  t a 
nulm ányozhatjuk . H e i lm e ie r  m egáll a p i t o t t  a [  He 6^] , hogy a j e l e k  alak
ja  a c e l l a  h őm érsék le tén ek  és v a s ta g sá g á n a k  I s  fü g g v é n y e .  APAPA mintán

Tfel * I_1 ’

a rá n y o ssá g o t  f i g y e l t e k  meg. I  -  az áramot, I- a minta v a s t a g s á g á t ,
1 az e l l e n á l l á s á t  j e l ö l i .  A f e l f u t á s t  teh á t  az ion ok  száma é s  s e b e s 

s é g e  h a tá r o z z a  meg. Lebomlási id ő  a l a t t  a z t  az id ő ta r ta m o t  é r t j ü k ,  
amely s z ü k s é g e s  ahhoz, ho*y a fén y sz ó r á s  k e z d e t i  in t e n z i t á s á n a k  90 %- 

á r ó l  10 %-ra c s ö k k e n je n  l e .
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A f e l f u t á s i  id ő  1 - t ő l  10 m s e c - ig ,  a l e b o m lá s i  id ő  20 msec-fc*! 1 s e c ~ ig  
t e r j e d  á l t a lá b a n .  M egjegyezzük, hogy nagyobb f r e k v e n o iá j u  / I  kHz/ 
e le k tr o m o s  t é r r e l  1 - t ^ l  5 msec a l a t t  quencs e i h e t j ü k  a s z ó r á s t .

Az e f f e k t u s  r e l a x á c i ó j á t  a c e l l a  f e l ü l e t é v e l  v a l ó  k ö lc sö n h a tá s  g á t o l 
j a ,  a d i f f ú z i ó s  fo ly a m a t  p ed ig  e l ő s e g í t i .  W ill iam s s z e r i n t  Cwi 66Ü 
a j e l e n s é g e t  a 2 3 .  ábra s e g í t s é g é v e l  a k övetkezőképpen  Ír h a t ju k  l e .

I  Ha a t e r e t  k ik a p c s o l ju k ,  a s z ó r t
f é n y i n t e n z i t á s t  az

. ' » . f 'U  i i í . i i U i l h i i f

ö s s z e f ü g g é s s e l  j e l l e m e z h e t j ü k .

I _ / t /  = c o n s t  / L - 2 x / t /  /

2 3 .  ábra  

A d i f f ú z i ó s  m odell  a la p já n  az

x / t /  = 'Tőt, i g y

2Ul / 2 , l / 2
I / t /  = I . / l  -  — ----- ------  /  éss o  Ti

*le = V ° ’r>10/  -  t/0’1 V  = ° ’8 - ~

ö s s z e f ü g g é s r e  ju tu n k .  D a d i f f ú z i ó s  á l la n d ó t  j e l ö l i .

A dinam ikus s z ó r á s t  három in fo r m á c ió s  k i  í r á s  t íp u s n á l  h a sz n á l já k :  r ö g 
z í t e t t  alakii,  analóg  é s  m á tr ix  form ájú .  M átr ix  e l r e n d e z é s b e n  az e l e k t r ó 
dákat k i s  n é g y z e te k r e  o s z t j u k ,  amelyekre a f e s z ü l t s é g e t  x - y  s z e r i n t  
c ím e z h e t jü k .  I l y e n  r e n d sz er ek en  200 von a l/cm  f e lb o n t á s  könnyen e l é r h e t ő .

Egy t v -k é p c s ő m á t r ix  se m a t ik u s  r a j z a  a 2 4 .  ábrán lá t h a t ó .
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?A. ábra  
TV-képcső m á tr ix  sem atikus  n j z a

ö s s z e f o g l a l v a  m e g á l la p l t h a t j u k ,  hogy * dinamikus s z ó r 4« J e le n sé g é n  
a la p u ló  b e r e n d e z é s e k  e g y s z e r ű e k ,  o l c s ó k ,  nagy f e l b o n t á s t  b i z t o s í t a 
nak, k i s  t e l j e s i t m é r m y e l  ü z e m e l te th e t e k ,  / 1 0 0  mlkr*watt/om / ,  k i s  
f e s z ü l t s é g e t  Ig é n y e ln e k ,  f é n v e s  h á tté r b e n  i s  J ó l  é s  nagy tér szö g b en

lá t h a t ó k .

M egjegyezzük, hogy e le k tr o n o k k a l  c í m z e t t  t e l e v l z l ó k é p o s ö v e t  I s  e l ő 
á l l í t o t t a k  az RCA lab oratórium ban [Ra 68] . Továhbá e r v lk  e le k tr ó d a
/+7,n S / m e g f e le l«  k ik é p z é s é v e l  n b e í r á s t  fén ysugarak  s e g í t s é g é v e l  I s  

e l v é g e z h e t j ü k .
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2 . H a n g o l h a t ó  d i f f r a k c i ó

S ík  e le k tr ó d á k  k ö z ö t t  a k o l e s z t e r i k u s  f o ly a d é k k r i s t á ly o k  m olek u lá i  
k é t fé le k é p p e n  h e ly e zk ed n e k  e l .  A s p i r á l  tengelyt ik  vagy párhuzamos 
vagy  m er ő leg e s  a f e l ü l e t r e .  A m olekulák s p i r á l j a  mindkét e s e tb e n  
r á e s s ? e r k e z e t é t  a l k o t ,  e z é r t  a ráesfl fén ysugarak  B r a g g-szóród ást  
szen ved n ek .  A f o l y a d é k k r i s t á l y - f i l m r e  esfi f e h é r  f é n y  a s z í n e i r e  bom
l i k .  /A tö ré sm u ta tó  p e r io d ik u sa n  v á l t o z i k . /  H alogen id  vagy h id r o x i l  
gyököket  ta r ta lm a zó  anyagok / p l .  a k o l e s z t e r l l  k l o r l d  20-30 % é s  
k o l e 8 z t e r i l  o l e i l  karbonát vagy k o l e s z t e r l l  nonanoát 8 0 -7 0  %-os ke
v e r é k e /  o ly a n  s z e r k e z e t e k e t  képeznek , amelyek s p i r á l  t e n g e ly e  párhu
zamos az e lek tr o m o s  t é r r e l .  A s p i r á l  h o ssz a  e lek trom os  t é r r e l  v á l 
t o z t a t h a t ó .  Ha f e h é r  f é n y  e s i k  a c e l l á r a ,  m eghatározott  Irányba  
cs a k  egy  s z in i l  /h u l lá m h o s s z ú /  fény r e f l e k t á l ó d i k .  Az e lek trom os t é r  
nagyságának v á l t o z t a t á s é v a l  a k i j e l ö l t  irányb a  s z ó r t  fén y  s z ín e  v á l 
t o z t a t h a t ó .  Ezt l á t h a t j u k  a 2 5 . a. ábrán. /E z t  az e f f e k t u s t  Hansen  
[Ha 6 8 ]  e lek tr o n n y T lá b  s e g í t s é g é v e l  s z í n e s  k i í r á s r a  h a s z n á l t a  f e l . /

I
i

t«W I'l t«V|

? 5 . a .  ábra.

Febér fén yn ya láb  sz ó ró d á sa  o lyan  k o l e s z t e r i k u s  anyagon, amelynek  
s p l r á l t e n g e l y e  párhuznmos az e lek trom os  t é r  I r á n y á v a l .  Az a l s ó  
e l e k tr ó d a  f e k e t e  v e z e t * .
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•o < me t é r  n é lk ü l

t é r r e l

25 . b . ábra

A mintán á th a la d ó  fén y n y a lá b  f e lb o m lá s a  koleszterikuB anyagban  
e le k tr o m o s  t é r r e l  és e lek tr o m o s  t é r  n é l k ü l .  Mindkét e l e k t r ó d a  á t 
l á t s z ó ,

He a s p i r á l  t e n g e ly r e  m erő leges  e lek tr o m o s  t e r e t  kapcso lunk  a c e l l á 
r a ,  a m olekulák  párhuzamosan ig y e k e zn ek  b e á l l n i  a t é r r e l ,  a s p i r á l  
h o s s z a  m e g v á l t o z ik ,  k öv e tk e zé sk é p p en  m e g v á lto z ik  a s z ó r t  n yaláb  
s z ö g e l o s z l á s a  I s .  Elektromos t é r r e l  a d i f f r a k c i ó t  Ismét s z a b á ly o z 
h a t j u k .  A s p l r á l d i l a t á c l ó  b ek övetk ezésén ek  f e l f u t á s i  I d e j e  e lm é le 
t i l e g  0 , 1  m sec. A gy a k o r la tb a n  e g y e lő r e  1 msec f e l f u t á s i  é s  lebom
l á s i  i d ő t  s i k e r ü l t  e l é r n i .

G y a k o r la t i  a lk a lm azások  szem p on tjáb ó l l é z e r n y a l á b - d e f l e k t o r k é n t ,  
fén ym od u lá tork én t  é s  monokromátorként v a l ó  a lkalm azásuk jön  sz ó b a ,  
bár p e r s p e k t iv ik u s a n  s z i n e s  k i í r ó k é n t  i s  f ig y e le m b e  v e s z i k  e z t  az 
e f f e k t u s t .  K o lesz  l eri.kus anyagok d i f f r a k t á l ó  h a tá s fo k a  k i c s i n v i  1 %. 
S zob ahőm érsék let«  k i í r ó  r e n d sz er h e z  m e g fe le lő e n  s t a b i l  anyagot még 

nem s i k e r f i i t  t a l á l n i .

A I I .  t á b lá z a tb a n  megadott anyag nem e l é g  homogén, más keverékek  
nem e l é g  s t a b i l a k ,  néhány nap után  a k T l s t á ly o s o l á s  fo lyam ata  f i 

g y e l h e t ő  meg.
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3 .  G u e s t - h o s t  k o l c a ö n h a t á a

F es ték m o lek u lák  -  nem atikus re n d s z e r  m oleku lá inak  k ö lc sö n h a tá sa

Egy vagy  több s z in ü  fe s té k m o le k u lá k a t  / I  %/ h e ly e zz ü n k  o lyan  nematikus  
fo ly a d é k b a ,  amely dipólmomentuma a m o le k u la te n g e ly  irányába mutat.
A f e s t é k  o ly a n  rúd a la k ú ,  p o l a r i z á l h a t ó  m olekulákból á l l ,  amelyeknek  
abszorboiÓ 8 spektruma a b e e s ő  p o l a r i z á l t  fén yhez  v i s z o n y í t o t t  o r i e n t á 
c i ó t ó l  f ü g g .  A fe s té k m o le k u lá k  nem le h e t n e k  io n o s  molekulák.

Tér n é lk ü l  a nem atikus an y iv  m olek u lá i  v a la m ily e n  irányba á l ln a k  be,  
a le g tö b b  f e s t é k m o le k u la  k ö v e t i  e z t  a b e á l l á s t .  Ha f e h é r ,  p o l a r i z á l t  
f é n y  e s i k  a f e s té k m o le k u lá k r a  és a b eeső  f é n y  e lek trom os v e k to r a  pár
huzamos a m olekula h o s s z t e n g e l y é v e l ,  b izo n y o s  h ullám hosszu  fé n y  ab-  
s z o r b e á ló d ik ,  és a f e s t é k r e  J e l lem zó  s z i n  l á t h a t ó .

Az e lek tr o m o s  t é r  e l f o r g a t j a  a nem atikue m o lek u lá k a t .  A nematikus mo
l e k u lá k  e l f o r g i t j á k  a f e s t é k m o le k u lá k a t ,  k ö v etk ezésk ép p en ,  ha a mole
k u la  h o s s z t e n g e l y e  m erő leges  az e lek trom os  v e k t o r r a ,  a l á t h a t ó  fén y  
tartományában a f é n y a b s z o r b c ió  le c sö k k e n  é s  a fo ly a d é k  s z ín t e l e n n é  
v á l i k ,  -  a b eeső  f é n y  v á l t o z á s  n é lk ü l  h a la d  á t  a r e n d sz er en .  Ha a t e 
r e t  k ik a p c s o l j u k ,  a m olekulák az e r e d e t i  á l la p o tu k b a  Jutnak v i s s z a ,  
é s  a fo ly a d é k  f e l v e s z i  az e r e d e t i  s z í n é t .

A k í s é r l e t  e l r e n d e z é s e  sem atikusan  a 26 .  ábrán l á t h a t ó .

h l / -

PoÍQtizaior 

f ' N ß m o t i k u »  dorrttn

l . 'f i l i   { e s t é k

4 L
V | | J  E l e k t r ó d

hí/ ►

T e r r  el

2 6 .  ábra
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Különböző s z in ü  fo ly a d é k o k  á l l í t h a t ó k  e l ő  különböző f e s t é k m o le k u lá k k a l . 
Ha több  s z i n t  a b sz o rb e á ló  f e s t é k e t  adunk a nem atikus anyaghoz, akkor 
több s z í n  i s  b e k a p c s o lh a tó .  B ő t ,  e le k tr o m o s  t é r r e l  a f o ly a d é k  s z ín e  
v á l t o z t a t h a t ó ,  p l .  k é k t ő l - z ö l d i g .

T erm észe tesen  a f o r d í t o t t  e f f e k t u s  i s  e l é r h e t® ,  s z í n t e l e n r ő l  kapcsolunk  
á t  s z í n e s r e .  A s z in b e k a p c s o lá s  f e l f u t á s i  I d e j e  1 -5  msec, a r e la x á c ió  
i d e j e  2 0 - t ó l  200 msec.

Ez az e f f e k t u s  h a n g o lh a tó  o p t ik a i  Bzűrők e l ő á l l í t á s á r a ,  lé z e r m o d u lá lá sr a  
h a s z n á lh a t ó .

Eddig tö b b n y ir e  a k ö v e tk e ző  nem atikus / h o s t /  anyagokat h a s z n á l tá k  
[ j le  69  J  a j e l e n s é g  d em onstrá lására«

I .  p -n  b u to x y -b en zo lB a v  / a  nem atikus tartomány 147-161°C /

I I .  p -m e to x y -c ia n á t  sav  /1 7 1 - 1 8 8 ° C /  é s  
p - e t o x y - b e n z i l l d e n e - p *  a m ln o - b e n o n i t l i l  / 1 0 5 - 1 2 4 ° C / .

Ezek a komponensek a - lá th a tó  f é q y  tartományában á t l á t s z ó a k .  A h a s z n á l t  
organ ik u s  f e s t é k m o le k u lá k a t  az  I .  t á b lá z a tb a n  f o g l a l t u k  ö s s z e .  Megadjuk 
az a l a p s z í n e k e t  i s ,  de e lv b e n  t e t s z ő l e g e s  s z í n  e l ő á l l í t h a t ó  a vendég  
f e s t é k m o le k u lá k k a l .  Ezek h o ssz ú  rudmolekulákt j ó l  p o la r i z á l h a t ó  gyökkel  
és  aromás g y ű rű v e l  r e n d e lk e z n e k ,  e g v e n f e s z ü l t s é g  2 -1 0 0  V, a t e l j e s í t m é n y
1 m i l l i w a t t / c m 2 . A nem atikus anyagok e l l e n á l l á s a  ÍO^-IO1 cm.

Az a b s z o r b c ló  h u l lá m h o s s z f ü g g é s é t  és  a r e l a t i v  a b szo r b c ió  f ü g g é s é t  
a c e l l á r a  k a p c s o l t  f e s z ü l t s é g t ő l  a 2 7 .  ábrán mutatjuk b e .
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348

I .  Több s z ín b e n  j á t s z ó  f e s t é k m o le k u lá k

Anyag S z e r k e z e t e
S z in e

ä  m  o T“ t 1 o  ó m *  o  r»

t é r  n é lk ü l t é r r e l
iieu líl u K .U S

M e t i lv ö r ö s v ö r ö s s z í n t e l e n I

Ix i i ig ó k c k kék s z í n t e l e n - T

K z ö ld z ö ld s z í n t e l e n I I

íT-N’ - D i p a l i s i t i l
in d ig ó s z í n t e l e n I I

N-íí’ - D i m e t i l  in d ig ó e i á n s z í n t e l e n I I

4 - D l m e t i l a a in ó  
b e n z i l i  le n
2 *-4  * - d im !  t r o f e n i 1 -  
h id r a zo n

n a r i n c s -  
v ö r ö s

h a lv á n y -
sárga

I I

4 - f T i t r o b e n z i l id e n -
f e n i l h i d r a z o n sá r g a s z í n t e l e n I I

4 - D i m e t i l  arainio  
c in am m ilid en
2 ^ ’ - d i n i t r o f e n i l -  
h id r a z o n v ö r ö s h a lv á n y sá r g a r r

J



2 7 .  ábra

1 % in d o f e n o l  kék a b sz o r b c ió s  spektruma  
A - t é r  n é lk ü l  é s  B - t é r r e l  PERAB-ban

O p tik a i  t á r o l ó

S z e n d v ic s  t íp u s ú ,  e l ő l  á t l á t s z ó ,  h á tu l  r e f l e k t á l ó  e le k tr ó d á k  
k özé  nem atikus é s  k o le s z t e r i k u s  f o ly a d é k k r i s t á l y - k e v e r é k e t  t e 
szünk. A la p á l la p o tb a n  -  t é r  n é lk ü l  -  a f o l y a d é k k r i s t á l y  á t l á t s z ó .  
Amikor e g y e n -  vagy  a la c s o n y  f r e k v e n c iá j ú  /ÍOO H z/ vá ltóáram ot  
kapcso lun k  a r e n d s z e r r e  / O , 5 m ii  v a s t a g  m intára 56 V /,  a minta  
f e h é r r é  v á l i k ,  s z ó r j a  a f é n y s u g a r a k a t ,  k o l l o i d  szuszpenz.tóra  
e m lé k e z t e t .  T e l j e s  k o n t r a s z t o t  3xlO- 4  j o u l / c m ?- e s  e n e r g ia  k ö z lé 
s é v e l  b i z t o s í t h a t u n k ,  ami 0 , 1  s e c - o s  Időtartam ra 90 V -ot j e l e n t . .  
A t é r  k ik a p c s o l á s a ,  i l l e t v e  az e le k tr ó d á k  r ö v id r e  zárása  u tán  
a d inam ikus pzórás  j e l e n s é g é n é l  t a p a s z t a l t t a l  e l l e n t é t b e n  a fo~  
l y a d é k k r i s t á l y  m e g ta r t ja  f eh ér  s z í n é t .  Olyan minták k ö z ö t t ,  
am elyekre még nem k a p c s o l t a k  f e s z ü l t s é g e t  é s  am elyekről m^r 
l e k a p c s o l t á k  a f e s z ü l t s é g e t ,  a k o n t r a s z t v i s z o n y  7*1. A t é r  k i 
k a p c s o lá s a  u tán  á l la n d ó  d ie le k tr o m o s  p o l a r i z á c i ó t  nem ta p a sz 
t a l t a k .  A c e l l a  f e h é r s é g e ,  a s z ó r t  fén y  i n t e n z i t á s a  id ő v e l  c s ö k -
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ken. A s z ó r t  i n t e n z i t á s  r e c ip r o k a  az idS függvényében  a 28 . Ábrán l á t 
h a tó .

Nagyobb f r e k v e n o lá j u  /  > 700 Hz/ t é r  b e k a p c so lá sá v a l  a minta 20-500  msec 
a l a t t  az e r e d e t i ,  t i s z t a  á l la p o t á b a  v ih e t f l  v i s s z a  és  a vá ltóáram ú t é r  
k ik a p c s o lá s a  u tán  i s  megmarad ebben az á l la p o t á b a n .

A f o ly a d é k - k r i s t á ly  90 s ú ly s z á z a lé k b a n  n em atlk u s ,  10 ^-ban k o le s z t e r i k u s  
anyagból á l l .  D em onstrá lásra  k o l e s z t e r i l  k l o r i d  vagy k o l e s z t e r l l  nonanoát  
é s  APAPA k ev er ék ét  h a s z n á l t á k .  APAPA 83°C -110*C -ig  van nematlkus á l l a 
potb an . A k o l e s z t e r l l  nonanoát 78°C-91®0 in te rv a l lu m b a n  k o l e s z t e r i k u s .
A k everék  77®C-97°C in te rv a l lu m b a n  m e z o fá z i s - á l la p o tb a n  van .

A m olekulák  e l h e l y e z k e d é s é t  s z e m lé lv e  nematikua és  k o l e s z t e r i k u s  á l l a 
potban  nem t ű n ik  meglepőnek, hogy a k everék  o p t ik a i  t u la j d o n s á g a i  g e r -  
J e s z t e t l e n  á l l a p o t é v a l  m egegyezik ,  -  a k o l e s z t e r i k u s  molekulák könnyen  
alkalmazkodnak a nem atlkus á l l a p o t h o z .

A k o l e s z t e r i l  nonanoát s z e r k e z e t i  k é p le t e s

CHS
I

CHjx

1 /  i X c H l /  V “ !  C H ,

0

■C8h 1 7 -  C -  O -

Az em u lz ió  e l t ű n é s é t  a d i f f ú z i ó s  f o ly a m a t t a l  magyarázzuk. A s z ó r ó c e n t -  

rumok e l t ű n é s é t  [í>m 16}

"  “4 1 “  = ~ ~ 7 ~  n  v  = - J -  o

e g y e n l e t t e l  j e l l e m e z h e t j ü k .  D a d i f f ú z i ó s  á l la n d ó ,  n a szórócentrum ok  
száma cm ^-ként. n nr'myos a s z ó r t  i n t e n z i t á s s a l ,  I s / t / - v e l .  R az e f f .  

s z ó r á s i  r á d iu s z .
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Az e g y e n le t  i n t e g r á l á s á v a l

n  = ----- ^ --------- ^ I „ / t /
1 + n_Dt 0

ö s s z e f ü g g é s r e  Jutunk. Ez a 2 8 .  Ábrán m u ta to t t  id ő f í lg g é a t  i g a z o l j *

28 ,  ábra

/f s z ó r t  f é n y  in t e n z i t á s á n a k  csök k en ése  
az idő függvényében

5 .  K o le s z te r lk u s -n e m a t lk u s  f á z i s á t m e n e t

W ysocki, Adams é s  Haas [Wy 68] m utattak r á  a r ra ,  hogy e lek trom os  
t é r r e l  f á z i s á t m e n e t e t  l e h e t  e l ő i d é z n i .  A k í s é r l e t i  c e l l a  0 , 2  mm-es 
f o l y a d é k k r i s t á l y - r é t e g e t  tart-i lm azó s z e n d v i c s c e l l a  v o l t .  A f o ly a d é k -  
k r i s t á l y  k o l e s z t e r i l  k l o r i d  30 !^-oa nonanoát 56 %-ob é s  o le y l karbo
n á t  14 %~ob k ev er ék éb ő l  á l l t .  Normál á l la p o tb n n  az a keverék  t e j f e h é r ,  
o p a le sz k A ló  la p ,  de e lek trom os  t é r  /  ^ 10^ V/cm/ h a tá sá r a  t i s z t a ,  
s z í n t e l e n  r é t e g g é  v á l i k .  A k i i s z ö b f e s z ü l t s é g ,  amely a J e l e n s é g e t  e l ő 
i d é z i ,  f ü g g  a h ő m é r s é k l e t t ő l . / l á s d  29 .  á b r a . /

Az e l s ő  v i z s g á l a t o k  során  azonban nem tudták e l d ö n t e n i ,  hogy k o l e s z -  
t e r ik u s - n e m a t ik u s ,  vagy k o le s z t e r i k u s - s m e k t lk u s  f á z i s á t m e n e t r ő l  v a n -e  
szó. H eílrn e ier  [He 69] a m i l - p - A - d  n n o b en z l l id e n a m in o /  c in a n á tb ó l  
és p - e t h o x y - b e n z i l i d e n - p ’ - a m in o b e n z o n i t r i lb ő l  k é s z í t e t t  k e v e r é k e t .
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Ezeknek az anyagoknak a s z e r k e z e t i  k é p l e t e i !

0 ~
I

0 - C
I

CH
I

C H

N =  C
x r

/
N
II

CM

0 '

K olesz  t e r lk u s

C r  H5  " t i

N s  C

/
C H

II
N

0 '

O -C * .  H s

Nematikus

? 9 .  Ábra

A f á z i s á t m e n e t e t  e l ő i d é z ő  f e s z ü l t s é g  a 
h őm érsék le t  függvényében

A k o l e s z t e r i k u s  a n i l - p - e l n n á t  9?°-110°C -o8  hőm érséklettartom ányban f o l y a 
d é k k r i s t á l y -  A ll  apó tb in  v^n. ? .  10^ V /cm -es egyenáramú t é r  h a tá sá r a  95 °C 
h ő m érsék le tű  ragyogó sárga  anyag s z í n t e l e n n é  v á l i k .  Az anyag k e t t ő s t ö r ő v é  
v á l i k ,  o p t ik a i  t e n g e ly e  m erő leges  az anyagminta f e l ü l e t é r e  és  m erő leges  
az a lk a lm a z o t t  t é r r e .  Az anyag o p t i k a i l a g  p o z i t í v .
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I I .  E l e k t r o o p t i k a i  j e l e n s é g e k  és  a lka lm azású it

E f f e k t u s F o l y a d é k k r i s t á l y M e z o f á z i s  
t i  mis a

Működési hőmérsék
l e t e  / ° C /

A lkalm azások

Di n a r r : kus  
s z ó r á s

A n i s i l i d e n - p - n - b y t y l -
a n i l i n

Nematikrus 23°  

/ l l *  -

K i i r ó  /b e t r í ,  szám, 
a n a ló g ,  m á tr ix /  
E lh o m á ly ő s i t h a tó  ab lak  
E lh o m á ly o s í t h a tó  tük ör  
F é n n y a lá b -s z a g g a tó  
Page com poser ,  non
im pact  p r i n t e r

jHangol
h a tó
d i f f r a k c i ó

40  % k o l e s z t e r i l  k l o r i d  
26 ^ k o l e s z t e r i l  nonanoát  
34 %  k o l e s z t e r i l  o l y e l  

karbonát
K o l e s z t e r i k u s 23°

S z in e s  k i i r ó  / b e t « ,  
szám, m á t r ix /  
H an golh ató  monokromá— 

t o r
Lé z e r n y a l á b - e l t é r i t S  
Fénym odulátar

t

G u e s t - h o s t
k ö lc s ö n 
h a tá s

1 %  in d o f e n o l  kék 
9 9  % p - e t o j c i b e n z i l id e n -  

p ’ - a a i n o b e n z o n i t r i l Sem atikus 110°
H an golh ató  sziirS  
K é ts z in ü  k i i r ó  
Fénym odulátar

O p tik a i
t á r o l á s

1 0  *  k o l e s z t e r i l  eruk át  
90 % a n i s y l i d e n - p - n  

b u t i l a n i l i n
Inkább
nem atikus 23°

T á r o l t  k i i r á s  
Féqym odulátor  
A d a t tá r o ló

K o l e s z t e -
rifcus
n e n a t ik u s
f á z i s á t 
menet

30 % prim ary a c t i v e  amyl 
P - / 4 —c y a n o b e n z y l i -  
denam ino/c innamát 

10 % para s í b t e t u t e d
b e n z y l id e n e  a n i l i 
nes

Inkább
k o le s z  teld. kus

23°
K i i r ó
Fénym odulátar



6. Termooptlkai effektusok

Nematikus f o ly a d é k k r i s t á l y o k  és  n e m a t ik u s -k o le s z t e r ik u s  keverékek  
nemcsak e lek trom os  t é r r e l ,  hanem a h őm érsék le t  v á l t o z t a t á s á v a l  i s  
á t v ih e t ő k  lá t h a t ó  f é n y r e  Á t l á t s z ó  á l l a p o t b ó l  a f é r y t  J ó l  s z ó r ó  tu r 
b u le n s  á l la p o t b a ,  A t i s z t a  á t l á t s z ó  á l l a p o t o t  a 6 -5 0  ûm v a s t a g  f o 
l y a d é k k r i s t á l y - r é t e g b e n  f ü t ő - h ü t ő  c i k l u s s a l  á t l á t s z a t l a n n á ,  o p a le s z -  
k á ló v á ,  i l l e t v e  ú jr a  á t l á t s z ó v á  t e h e t j ü k .  A c i k l u s  az anyagot á t v i 
s z i  a f e l s ő ,  i l l e t v e  az  a l s ó  f é z i s á t m e n e t i  h ő m érsék le ten .

S o r e f  [So 70~\ 4 , 2 x 5 , 5  cm f e l ü l e t i ! ,  25 ^um v a s t a g  nematikus PAPB
-  azaz p a r a - a n a l i s y i d e n - p a r a - b u t i l a l i n  é s  k o l e s z t e r i k u s - k o l e s z t e r i l  
erukát  KE anyagon v i z s g á l t a  a J e l e n s é g e t .  A KE k o n c e n tr á c ió ja  
2 ,  5 ,  10 és 15 s ú ly  % v o l t .

A c e l l á n  á th a la d ó  0 ,6 3  /Um l é z e r s u g á r  t r a n s z m is s z ió j á t  mérte f o t o -  
m u l t i p l i e r r e l , a c e l l a  h ő m érsék le tén ek  függvécyéb en  a 1 8 ° -5 0 °  i n t e r 
vallum ban. A te r m o o p tik a i  és az e l e k t r o o p t i k a i  e f f e k t u s  ö s sz e h a so n -  
l i t á s a  c é l j á b ó l  c é l s z e r ű  a f o l y a d é k k r i s t á l y t  k ö zre fo g ó  üveglem ezre  
á t l á t s z ó  ónoxid  e le k tr ó d á k a t  f e l v i n n i .

A 30. ábrám a t r a n s z m is s z ió  h ő m é r s é k le t fü g g é s é t  l á t h a t j u k .  Az anyag
m inta  e r e d e t i l e g  t i s z t a ,  á t l á t s z ó  nem atikus á l la p o t b a n  van . Ha f e l -  
f ü t j ü k  a m in tá t  a f o l y a d é k k x i s t á l y - i z o t r ó p  f o ly a d é k - f á z i s á t m e n e t i  
pont f ö l é ,  / 4 0 ° C / ,  é s  a z tá n  kezdjük h ű te n i  a f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a 
p o tb a ,  a f é n y  t r a n s z m is s z ió j a  l e c s ö k k e n .  Szemmel éppúgy tu rb u len sn ek  
l á t s z i k ,  mintha 130 V -os e g y e n f e s z ü l t s é g e t  k a p c so ltu n k  v o ln a  a 24°C 
h ő m é rsé k le tű  c e l l á r a .  A Bj « t á r o l ó  á l l a p o t t a l  e g y e z ik  meg. Csak 
néhány h e t e s  á l l á s  u tán  l e h e t  h a lván yod ást  é s z r e v e n n i .

P o l a r i z á c i ó s  m ikroszkópnál a á l l a p o t o t  k o le s z t e r i k u s n a k ,  az A -t  
p e d ig  nematikusnak t a l á l t á k .  A 24°C h őm érsék le tű  mintán 130 V -os  
e g v e n f e s z ü l t s é g  e s e t é n  a t r a n s z m is s z ió  é r t é k é t  a C pont m utatja .

Ha az A á l l a p o t b ó l  le h ű t j ü k  a c e l l á t  a k r i s t á l y o s  á l l a p o t i g ,  a t r a n s z 
m is s z ió  a f á z i s á t m e n e t  u tán  le c sö k k e n ,  majd 20°C u tá n  ism ét  " tá r o ló " ,  
B? á l la p o t b a  k e r ü l .  A Bj é s  B2 á l l a p o t  m e t a s ta b i l  é s  e lek trom osan  
k i t ö r ö l h e t ő .  A B^-A á tm e n e te t  e lek trom os im p u lz u ssa l  h ozták  l é t r e .
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Ha 120 V-00 1500 Hz s z in u s z  J e l e t  adnak a c e l l á r a ,  az anyag a s z i l á r d  
fá a ia b ó ]  1 9 ,5  °C -nál megy At f o l y a d é k k r i s t á l y - Á l l a p o t b a .  A v A l t ó f e e z íJ l t -  
aég n é lk ü l  a h ű té s  eorAn mért t ra n B zm lssz ió  1 9 ,5  °0 u tán  k e z d e t i  é r t é 
k ek k e l  e g y e z ik  meg, ahogy e z  a 30. Ábrán l á t h a t ó .  Az anyag 1 3 ,5  ° 0 - i g  
t ú l h ü t ö t t  á l la p o t b a n  van . T i s z t a  PAPB t r a n s z m is s z ió - h ő m é r s é k le t  o i k l u s  
a 31» ábrán l á t h a t ó .

30. ábra

Az o p t ik a i  tr a n e z m le a z ló  90 % PAPB-10 % KE 
keverék en  a h ő m é rsé k le t  függvényében

31 .  ábra
A PAPB o p t ik a i  t r a n s z m is s z ió j a  a h ő m érsék le t  
függvényében  f e l f i l t é s  é s  lehiltéB e s e t é b e n
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I V .  É L Ó A N Y A G  F O L Y A D É K K R I S T Á L Y A I N A K  S Z E R K E Z E T E

Az é lő a n y a g  f o l y a d é k k r i s t á l y a l  leggyakrabban l ip i d e k b ő l  épülnek  f e l .  
T árgya lásu nk at  e z é r t  e z e k  I s m e r t e t é s é v e l  kezdjük.

1 .  L lp ld ek

A l i p i d e k  makromolekulák, a b i o l ó g i a i  u l t r a s t r u k t u r á k  f o n t o s  
e l e m e i .  Í!lő s z ö v e t e k b ő l  könnyen e x tr a h á lh a tó k  organ ikus o ld ó s z e 
rek s e g í t s é g é v e l .  A l i p i d e k  a s z ö v e t e k  a lap vető  komponensei közé  
tartozn ak?  e g y i d e j ű l e g  s z e r k e z e t i  és  m etabo liku s  s z e r e p e t  t ö l t e 
nek b e .  S z e r k e z e t i l e g  e l é g  l a b i l i s  anyagok, e z é r t  s z ö v e t e k b ő l  
t ö r t é n ő  e l ő á l l í t á s u k  so r é n  ig e n  nehéz m egőr izn i p ontos  s z e r k e z e 
t ü k e t .  B i o l ó g i a i ,  kém iai éa f i z i k a i  eredmények kom binálásával  
s i k e r ü l t  c sa k  f é n y t  d e r í t e n i  fo n to sa b b  t u la jd o n s á g a ik r a .

Á lt a lá n o s  b i o l ó g i a i  ér te lem b en  a l ip id e k h e z  s o r o l j u k  a h id r o fó b  
/ v í z t ő l  f é l ő /  tu la jd o n sá g o k k a l  r e n d e lk e z ő ,  nem p o lá r o s  anyagokat,  

továbbá a h i d r o f i l  / v i z e t  s z e r e t ő ,  m egkötő/ p o lá r o s  anyagokat,  
mint a z s í r o k a t ,  te r p e n e k e t  és s z t e r i n o k a t .  R itkán  képeznek bo
n y o l u l t  m o r fo ló g ia i  s z e r k e z e t e t .  Azok a l i p i d e k ,  amelyek könyven  
k apcso lód n ak  más anyagok m o lek u lá ih o z ,  h i d r o f i l  tu la jd o n sá g o k k a l  
i s  re n d e lk e zn ek .  A p o lá r o s  l i p i d e k  h o ssz ú  szén h id rogén  lá n c b ó l  
é s  h ozzá ju k  c s a t l a k o z ó  h i d r o f i l  c s o p o r to k b ó l  á l la n a k .  A nem po
l á r o s  l i p i d e k  s z e r k e z e t i  k é p le t é r e  p é ld a  a

T r i g l l c e r i d e k  R -  CO -  0 -  CĤ

R _ CO -  0 -  CH

R _ CO -  0 -  CH?

R a n a r a f f i n l á n c o t  j e l ö l i .

A p o lá r o s  l i p l d e k r e  p é ld a  a szanpan

R -COO“Na+

és  a f o s z f o l i p i d
Rr -  C0-0-CH2

R„ -  CO-O-CH 0

CHo- 0  -P  -  02 \
0  C H g 2
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A z s í r s a v a k  a v i z  f e l ü l e t é n  vék ony, egy  molekula v a s ta g sá g ú  r é t e g e t  ké
p ezn ek ,  amelyben a h o s s z ú  l i n e á r i s  m olekula  h i d r o f i l  r é s z é v e l  a v i z  f e 
l ü l e t é r e  k ap aszk od ik .  H idrofób  réB ze  az e l l e n k e z ő  irányb a  mutat. A 
r ö n t g e n d i f f r a k c i ó s  v i z s g á l a t o k  a z t  m u tatják ,  hogy a l i p i d  k r ip tá ly o k  
t ö b b r é t e g e s  s z e r k e z e t t e l  r e n d e lk e zn ek ,  amint e z t  a 32. ábrán bem utatjuk.

■ f i  
» I

a

32^ ábra
Egy é s  k é t  m olekula  r é t e g  v a s t a g 

ságú, r e n d s z e r

Az o ly a n  l i p i d e k n á l ,  amelyeknél  
a végek  vagy  h i d r o f i l ,  vagy h id 
ro fób  j e l l e g ű e k ,  a r é t e g v a s t a g s á g  
egy  m olekula  v a s t a g s á g á v a l ,  ame
ly e k n é l  az e g y ik  v é g  h i d r o f i l ,  
a másik h id r o fó b ,  két molekula  
v a s t a g s á g á v a l  e g y e z ik  meg. Az 
u tó b b i e s e t b e n  a m olekulák k e t t ő s  
r é t e g e t  a lk o tn a k ,  a molekulák  
h a so n ló  v é g e ik k e l  kapcso lódnak  
egymáshoz.

A

A l i p i d e k  t é r b e l i  s z e r k e z e t é n e k  v i z s g á l a t á t  nagyon m e g n e h e z í te t t e  az ,  
hogy b i o l ó g i a i  r e n d sz e r e k b ő l  csak  nagv n eh ézségek  árán s i k e r ű i t  moleku
l a f r a k c i ó k a t  t i s z t á n  e l ő á l l í t a n i .  É r té k e s  in fo r m á c ió k a t  s i k e r ü l t  azon
ban s z i n t e t i k u s  p orm lnták ró l I s  b e g y ű j t e n i .

I l y e n  anyagok rön tgen d iagram ja  a r é t e g e k  i s m é t lő d é s i  vastagságán ak  meg
f e l e l ő e n  egy k i s s z ö g f l ,  é s  a r é t e g e n  b e l ü l i  m olekulák p o z íc ió j á n a k  meg
f e l e l ő e n  egy  n agyszögű  sz ó r á sk é p b ő l  á l l .  A k i s s z ö g ü  c sú c so k  tá v o ls á g a  
l i n e á r i s a n  v á l t o z i k  a lá n c  szén atom ja in ak  szám ával,  a na^yezögfl r é s z  
ekkor á l la n d ó  marad. Az i s m é t l ő d é s i  r é t e g v a s t a g s á g o t  a szénatomok sz á 
mának függvényében  a 3 3 . a. ábrán mutatjuk be. A n u l l á r a  e x t r a p o l á l t

é r ték ek  a l á n c o t  l e z á r ó  m olek u lacso 
portoknak a r é t e g v a s t a g s á g r a  gyako
r o l t  h a tá s á t  adják meg. Kgv C1L, c s o 
p ort  2 , 5 - 2 , 6  8 h osszú ságú  n övek ed ést

30

H eredményez. A homológ lá n c  ebekben
„V-

12 14 IS 18 , f

az e se te k b e n  m erő leges  az  a la p s ik r a .  
1 , 2 - d i a o i l - f o s z f a t i d i l - e t a n o l - a m i n ó  
e s e t é b e n  a m olekulák v i s z o n y la g o s  
h e l y z e t é r e  a 33. b . ábrán lá t h a t ó

3 3 . a .á b r a
A r é t e g v a s t a g s á g  1 ,2  d i a c i l  r e n d s z e 
rekben a szénatom ok számának fü g g 

vényében
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e lh e ly e z k e d é s t ;  Á l l a p í t o t t á k  meg. E s z e r in t  a p o z i t í v  As a n e g a t iv  t ö l t é 
se k  egymást k i e g y e n l í t i k .

*1 2̂ I I CO CO

C H f C H - C H 2

0
• -  A- P-O N Hí
i> i
1 i
c oI« _ I 
N H ,  O - P - O  I01
CH . - C H  - C H ,
1 - i.O -  b

í j ö ű C

»5 ",

33. b .  Ábra 
A molelrulAk v i s z o n y l a g o s  e lh e ly e z k e d é s e  
1 , 2  d ia c i l - f o s z f a f c i d i l - e t a n o l - a m i n ó b a n

Ab anyagok f i z i k a i  t u la jd o n a A g a i ,  mint az o lvad A spon t,  fo r r A sp o n t ,  el-  
vadékonysAg, f a j h ő ,  tö ré sm u ta tó ,  o p t ik a i  fo r g a t ó k é p e s s é g  a szénatomok  
szAmAnak ff iggvér^ e .  Ez 1 Átható a 34. ábrAn.

34. Ábra
T e l i t e t t  z s í r s a v a k  olvadAsnontJa a s z é n 

atomok szAmAnak függvényében

M e g A lla p ith a tó ,  hogy az olvadAspont v á l t o z A s a  két  g ö rb év e l  J e l le m e z h e tő ,  
a s z e r i n t ,  hogy a szénatomok szAma pAros vagy p A ratlan .  Ez a tulaJdonsAg  

a sz é n h id r o g é n  lAnc c ik c a k k o s  kéozödményével és  s  m olekula h o s s z a t e n g e -  
ly é n e k  e lh aJ lA sA va l  van k a p c s o la tb a n .  A lAnc vég é n  l é v ő  m e t i1 c s o p o r t  
k é t fé le k é p p e n  k a p cso lód h at  egymáshoz, amint e z t  a 35. AbrAn b em utatjuk .
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Páros szénafcomu láncban  vagy az a ,  
vagy a b t in u s u  k a p c so ló d á s ,  pá
r a t la n b a n  az a é s  b v á lta k o z á s  
i s m é t lő d ik  r é t e g r ő l  r é t e g r e . / E z  
a magyarázata az e lőbb  e m l í t e t t  
f i z i k a i  s a j á t s á g o k n a k . /  A p o lá r o s  
végek  a páros és  p á r a t la n  s z é n -  
atorou láncokban megegyeznek. Az 
elem i c e l l a  e l h a j lá s á b a n  a végek  
a páros és  p á r a t la n  szénatomu  
láncokban megegyeznek. Az e lem i  
c e l l a  e lh a j lá s á b a n  a végek  j á t 
szanak f o n t o s  s z e r e p e t .  Olyan 
anyagoknál,  ah o l  e l h a j l á s  n i n c s ,  
a f i z i k a i  param éterek is m é t lő d é s e  
i s  h iá n y z ik .

B i o l ó g i a i  re n d szerek b en  a z s í r s a v a k  k a r b o x i l  cson or tu k k a l kapcsolódnak  
más m o lek u la cso p o rto k h o z ,  mint p l .  a g l l c e r i n - h i d r o x i l  c s o p o r t j á h o z ,  
vagy  f o s z f o r s a v h o z  /a m ely  e r e s e n  p o l á r o s / .  A z s i r o k  em ulziók  formájában  
vannak j e l e n ,  amelyek c s e p p j e i t  a p o lá r o s  ré te g e k  s t a b i l i z á l j á k .  Az é l ő  
s z e r v e z e te k b e n  tö b b é -k e v é sb b é  t e l i t e t t  t r i g l i c e r i d e k  képződnek.

B i o l ó g i a i  u l t r a s z e r k e z e t e k b e n  ig e n  f o n t o s  l l p l d e k  a g l l c e r o f o s z f a t i d o k ,  
m elyekn él a z  A ion cB op ort  e l h e l y e z k e d é s é t ő l  függően  01 és  ß szeri® z e -  
z e t e t  k ü lö n b ö z te tü n k  meg:

35. ábra
A lá n c  v ég é n  l é v ő  m e t l l  c so p o r to k  
egymáshoz v i s z o n y í t o t t  e l h e l y e z k e 

d ése  a sz é n h id r o g é n -r é te g e k b e n

R R R Ri
CO A CO CO CO1 Ai1
0

1
0

l
0 0 01 0i

CHp- CH - CH? ch2 -CH _ CH.

1 2 3 1 3
0 a

A te r m é sz e tb e n  e l ő f o r d u l ó  f -> 8 z fo H p ld  c s o p o r to k  a h e ly z e t b e n  t a lá lh a t ó k .  
Az a g yve lőb en  t a l á l h a t ó  f " : s z f o l in id e k n é l  az H maradék i n o z i t  eg y ,  k é t  
vagy több f o s z f á t  c s o p o r t o t  t a r t a lm a z .  A m e g f e le lő  f o s z f o - i n o z i . t e k  e z é r t  
m g y  n e g a t i v  t ö l t é s s e l  r e n d e lk e zn ek .  A bika s z i v é b ő l  k a r d i o l i p i n t  v á 
l a s z t o t t a k  l e .  /A mitokondrium kom p onense ./  Másik f o n t o s  l l p i d  c s o p o r t  
a 8 z f i n g o l i p i d e k :  s z f i n g o z i n ,  s z f i n g o m i e l i n ,  C’re b r o z id  / c e r o z i n / .  Az 
a g y v e lő b e n  négy  c e r e b r o id o t  t a l á l t a k ,  e z e k  a c e r o z in ,  p e d o z in ,  nervon  
és  az o x in e r v c n .  Ezek az anyagok, szemben a f c s z f o l l p i d e k k e l , nem t a r 
talmaznak könnyen io n i z á l h a t ó  / f o s z f á t  vagy ammónia/ c s o p o r to k a t .  A 
k o l e s z t e r i n  sok é l ő  szervb en  m e g t a lá lh a tó .  A fo n to sa b b  l i p i d e k  s z e r k e z e t i
k é p l e t e i t  a I I I .  t á b lá z a tb a n  adjuk meg.------------------------------- 359
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A l i p i d e k  az é lő a n y a g  s e j t j e i n e k  a la p v e tő  s z e r k e z e t i  e l e m e i .  Az é l ő 
anyag s e j t j é n e k  ö t  s e j t s z e r v e c s k é j é b e n  t a l á l h a t ó k  meg. Ezek a s e j t 
f a l ,  az endoplazmás re t ik u lu m ,  a G o l g i - t e s t ,  a mitokondrium és  a 
se jtm a g .

Az á l l a t i  s e j t e k b e n  á l t a lá b a n  három l i p i d  t a l á l h a t ó  meg« a f o s z f o -  

l i p i d ,  a g l i k o l i p i d  és a k o l e s z t e r o l .  Az á l l a t i  s e j t e k  néhány v o n a t 
kozásban különböznek a n övén yi s e j t e k t ő l  és a b a k tér iu m o k tó l .  A bak
térium  sejtm em bránjából a k o l e s z t e r o l  á l t a lá b a n  h iá n y z ik .  A növényi 
sejtmembránban a g l i k o l i p i d  g l i c e r o l - l i p i d ,  az á l l a t i b a n  s z f i n g o -  
l i p í d .  T ip ik u s  á l l a t i  s z f i n g o U p i d  i s  e l ő f o r d u l  azonban e g y e s  növé
n y i  s e j t e k b e n  é s  mikroorganizmusokban. T in ik us n övén yi g l i k o l i p i d e t  
i e  t a l á l t a k  néhány baktériumban és  á l l a t i  s e j t b e n .

B i o l ó g i a i  re n d szerek b en  a l i p i d  m olekulák majdnem m indig k e v e r t  l i 
p id  f á z i s t  k ép eznek . Gyakran más t ip u e u  m olekulákhoz, f e h é r jé k h e z  
s t b .  k ap cso lód n ak .  Ezekben a rend szerek b en  m indig t a l á l h a t ó  v i z  i s ,  
amely nagy h a t á s s a l  van a l i p i d e k  f e h é r j é k k e l  vagy  más m olekulákkal  
v a l ó  k ö lc sö n h a tá sá n a k  j e l l e g é r e  és  fo k á r a .  A l i p i d e k  sz er ep én ek  meg
é r t é s é h e z  b i o l ó g i a i  u l t r a s z e r k e z e t e k b e n  f o n t o s  m e g v iz sg á ln i  v i s e l k e 
d ésü k e t  v i z e s  k özegb en ,  és  más m olekulákkal v a ló  k a p c s o la tu k a t .

2« K ever t  l i p i d  f á z i s o k  

a /  L l p l d - v l z  re n d sz er ek

F o e z f o l i p i d e k  v iz b e n  könnten  képeznek aggregátum okat, amelyekben  
a sz é n h id r o g é n  lá n c  e l s z i g e t l ő d i k  a v i z t ő l .  A sz én h id ro g é n  láncok  
és  a v iz m o le k u lá k  k ö z ö t t  v i s z o n y l a g  gyenge k ö lc sö n h a tá s  van . E zér t  
vagy  b im o le k u lá r i s  l i p i d  r é t e g e k  a lakulnak  k i ,  vagy gömb vagy  
h en g er  a la k ú  aggregátumok Jönnek l é t r e ,  ah o l az ln onos  c so p o r to k  
a v i z e s  f á z i s  f e l é  f o r d u ln a k .

Amikor io n o s  l i p i d  / p l .  f o s z f o l i p i d /  v í z z e l  k e r ü l  k a p c so la tb a ,  
a v í z  a l i p i d  p o lá r o s  r é t e g e  közé h a to l  és a l i p i d  f á z i b ó l  k e t t ő s  
f é n y t ö r é s s e l  re n d e lk e z ő  f o n a la k  nyúlnak k i .  E zeket  a f o n a la k a t  és  
k ö r n y e z e tü k e t  miéi i n  f ig u r á k n a k  n e v e z ik .  Mindegyik f o n a l  cca  lO^um 
v a s t a g  átm érőjű  és c c a .  100 b im o le k u lá r i s  r é t e g b ő l  k on cen tr ik u san  
f e l t e k e r t  éa v i z e s  a l r é t e g e k k e l  f e l o s z t o t t  sávok b ó l  á l l .  A rö n tg en -  
v i z s g á l a t o k  a z t  m u ta tják ,  hogy a vékony l i p i d  r é t e g e k  f e ln u f f a d á s a  
v iz b e n  a l i p i d e k  t e r m é s z e t é t ő l  és  a v i z e s  f á z i s  io n o s  ö s s z e t é t e l é 
t ő l  fü g g .  Legjobban a nagy i o n t ö l t é s ü  l i p i d e k  puffadnak f e l  ke
v é s b é  io n e r ő s  f á z i s b a n .  B izon yos  e s e te k b e n  a f e l ü u f f a d á s  addig
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t a r t ,  amig a v i z e s  r é t e g  v a s ta g s á g a  a l i p i d r é t e g  vastagságát;  nem ha
la d j a  meg. Ebben az e s e t b e n  sz a b á ly o s  r é t e g e s  s z e r k e z e t  al&kul k i .  
I l y e n  rend szerek b en  az eg y e n s ú ly  la s s a n  a la k u l  k i .  D is z p e r g á lá s s a l  
e z t  a f o ly a m a t o t  m e g g y o r s í th a t ju k ,  de ennek eredményeként a r é t e g e k  
m egsérülnek  és  gömb a lak ú  m ie l in  csennekké a lak u lnak  á t .

'R ö n tg e n d if fr a k c ió s  v i z s g á l a t o k  a z t  m utatják , hogy f o s z f o l i p i d - v i z  
á l t a lá b a n  ugyan l a m e l l á r i s  s z e r k e z e t ü ,  de k iseb b  v iz k o n c e n t r á c ió  mel
l e t t  h e x a g o n á l i s  s z e r k e z e t  i s  e l ő f o r d u l .  Tízeket a s z e r k e z e t e k e t  a 
56. ábrán m utatjuk b e .  A h e x a g o n á l i s  s z e r k e z e tb e n  a szén h id rogén  
lá n co k  nem a lk o tn a k  p e r io d ik u s  r e n d s z e r t .  A molekulák io n o s  r é s z e i  
k ét  d im enziób an , h e x a g o n á l i s a n  e lh e ly e z k e d ő  v i z o s z l o n o k  f e l é  f o r d u l 
nak. A h e x a g o n á l i s  f á z i s b ó l  la m e l lá r i s b a  v a l ó  átmenet a l i p i d  s a j á 
t o s s á g a i t ó l ,  a h ő m é r s é k le t tő l  é s  a v i z e s  f á z i s  io n o s  ö s s z e t é t e l é t ő l  
fü g g .  Nagy k o n c e n tr á c ió n á l  és  e l é g  a la c so n y  h ő m érsék le ten  a l i p i d  
m olekulák  m ic e l lá k a t  -  z á r t  burokkal k ö r ü lv e t t  aggregátumokat -  
képeznek .

A v i z b e n  d io z p e r g á l t  l i p i d e k  s z é l e s  é s  e l k e n t  r ö n t g e n r e f l e x ió k a t  ad
nak h 4 , 5 - 5  S - n y i  tá v o lsá g o k n a k  m e g f e le lő e n .  Olyan f o l y a d é k k r i s t á l y o s  
s z e r k e z e t e t  a lk o tn a k ,  amelyben a sz én h id ro g é n  lán cok  szabadon h a j 
lon ghatnak  és  b iz o n y o s  f o r g á s o k a t  v ég e zh etn ek .
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Jfi. ábrs
Molekulák e lh e lv ez k e r tép e  f n * » z f o l lo H - v i  z rend szerb en .
A -  f o s z f o l l p l d  v í z  n é l k í l l ,  B -  vlzr^fcegek hexn ^on állo  

l r e n d e z * d é g e ,  C -  l a m e l l á r i s  / f o l^ n d é k k r lp f c í ly - fAz í p / 
é 8 É -  11 pld m ic e lU k  v íz b e n
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A z  e m b e r i  a g y  é t e r e s  k i v o n a t á n a k  f á z i s d i a g r a m j á t  L u z z a t i  fl/u 6 P J  r ö n t g e n 
d i f f r a k c i ó s  m é r é s e i  a l a p j á n  a 3 7 « a*

Hexogonol Lomellor
V

~ T T ------ 1 1 1

. \  b , c

r  r

•
- \  1 ' a\ * j 1
■ > 1 í 

1  II 
\ 1

7  *\  !

-

/ •  9 ■ J »  »«  •  •
/  f »1 1 ..... 1

• •
. 1 . . .  l .j  OÜO 0  6 0 O 4 0

37. a. Ábra
Az agyvelfi  l i p i d - v i z  ren d szerén ek  
fA z ia d ia g rn m ja .  A pontok a mért 
Á lla p o to k a t  routatjAk

Ábrán m utatjuk b e .  /A k iv o n a t  53 % 
f o s z f a t i d y l - e t a n o l - a m i n b ó l ,  35 % 
l e t i c i n b f l l  éa 13 % f o s z f a t i d y l  
i n o z i t b ó l  A l i t . /  A fAziadiagram  a 
h őm érsék le t  éa a / c /  konceu trA ció  
függvényében  m utatja a m e g f e l e l i  
f á z i é o k a t .  Az a von a l  a l a t t  é l e s  
c s ú c s o k a t  é s z l e l t e k .  A 4 , 2  8 t á v o l 
ságnak m e g f e l e l i  é l e s  c sú c so k  u t a l 
tak a sz én h id ro g é n  lán cok  r e n d e z e t t  
A llap otA ra .

Az a és  b von a lak  k ö z ö t t  e lh e ly e z k e d j  
tartomány a 37. b. AbrAn b em u ta to tt  
h ex a g o n á l ia  s z e r k e z e t e t  m utatta .
A c v o n a l t ó l  jobbra la m e l lA r i s  s z e r 
k e z e t  l é p e t t  f e l .  Az AbrAn a rend
s z e r  néhány g e o m e tr ia i  param éterét  
adtuk meg.

M

' ^ • 7 M S 8 Í  

! i j c
JW M

9 & m
K - í

3 7 . b. Ábra
Az agy v i z - l i n i d  ren d szeréb en  mért geom etr ia i  
n^ram éterek. d a v i z e s  hengerek  k ö z ö t t  lévfi  
t á v o l s á g ,  d rCv i z o s  hengerek átm érője
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Az u tó b b i időben in t e n z i v e n  v i z s g á l t á k  b im o le k u lá r is  l i p i d  r é t e g e k  f i z i 
ka i t u l a j d o n s á g a i t ,  A b i o l ó g i a i  membrán nem p o lá r o s  f o s z f o l i p i d  o ld a to k 
b ó l  á l l .  A membránokra k ap ott  s z e r k e z e t i  adatok  különböznek eg y m á stó l ,  
ami a l ip id p rep arátu m ok  é s  a k í s é r l e t i  f e l t é t e l e k  k ü lö n b ö z ő sé g é v e l  ma
g y a rá z h a tó k .  A k e t t ő s  r é t e g  néhány a d a tá t  a sejtmembrán a d a ta iv a l  ö s s z e 
v e t v e  az a lá b b i  IV. t á b lá z a tb a n  t a l á l h a t j u k .

IV. t á b lá z a t

1
B im o le k u lá r ls  

l i p i d  r é t e g
Sejtmembrán

Törésm utató 1,66 1,6

F e l ü l e t i  f e s z ü l t s é g 0 , 5 - 1 0 ,0 3 - 1

F a j l a g o s  e l l e n á l l á s  
Ohm/mm^

Kupaci t á s / u F / c i ^

104- 108

0 , 5 - 1

103- 106 

1 . 1- 1 , 3

V íz á t e r e s z t ő  k é p e ssé g  
__ ^k/percf'atm . • 4 1 . 5 - 3

b . /  F o a z f o l l p l d - k o l e s z t é r i n  r e n d sz e r

A k o l e s z t e r i n  e l é g  könnyen b eép ü l a l i p l d  r é te g e k  k ö zé .  Há p l .  
s e j t  l e c i t i n h e z  f o k o z a to s a n  k o l e s z t e r i n t  adagolunk / a n é l k ü l ,  
hogy korábban v í z b e n  d l s z n e r g á l t u k  v o l n a / ,  akkor e g r s z e r  csak  
a r ö n t g e n d i f f r a k c ió é  képben a H o l d f á z i s r a  j e l l e m z ő  c sú c so k  mel
l e t t  a t i s z t a  k o le s z t e r i n n e k  m e g f e le lő  von a lak  i s  m egjelennek .

S p e k tr o s z k ó p ia i  m ódszerekkel m e g á l l a o i t o t t á k ,  hogy v íz b e n  d i s z -  
n e r g á l t  f o s z f o l i p i d e k n é l  a k o l e s z t e r i n  h ozzáad ásáva l a sz én h id 
rogén  lá n co k  e l v e s z t i k  b izo n v o s  f o k i g  a fo ly a d ék ren d szerek b en  
t a n ú s í t o t t  s a j á t s á g a i k a t .

Ezek a la p já n  f e l t é t e l e z i k ,  hogy a k o l e s z t e r i n  molekulák a nem 
t e l i t e t t  f o s z f o l i p i d  r é t e g e k  ü reg e ib en  h elyezk ed nek  e l .  E zze l  
a Van-der Waals k ö té s  erősebb  l e s z ,  csökken a szén h id rogén  lá n c  
mozgékonysága, továbbá csökken  a f e l ü l e t i  r é t e g  összenyom hatósága.
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Ig e n  f o n t o s  a k o l e s z t e r i n - f o s z f o l i p i d  k ö lc sö n h a tá s  a b i o l ó g i a i  membrá
nokban, a m ie l in  r é t e g b e n ,  a vörösvérsejt-m em bránb an . A k o l e s z t e r i n  
ig e n  gyengén  io n o s  é s  a m o lek u lá ja  sok k a l  k is e b b  a f o s z f o l i p i d  mole
k u lá n á l .  A l i p i d  k e t t ő s  r é t e g b e n  a k o l e s z t e r i n  a sz én h id ro g é n  lán c  
k özepe f e l é  h e ly e z k e d ik  e l  / 3 8 .  ábra/  é s  nem h a t o l  be az io n o s  r é s z 
b e .  K övetkezésképpen  a l i p i d  végén  lé v ő  io n o s  csoport, szabadabban  
h e ly e z k e d ik  e l ,  a sz én h id ro g é n  r é s z  p ed ig  e l é g  töm ött .

A B

J8. ábra
E lk é p z e lé s e k  a k o l e s z t e r i n  é s  f o s z f o l i p i d  
m olekulák v i s z o n y l a g o s  e l h e ly e z k e d é s é r e

o /  L j p ld - f e h é r j e  k ö lc s ö n h a t á s

E zt  a k ö lc s ö n h a t á s t  különböző f e l t é t e l e k  m e l l e t t  tanulmányozták:  

v iz b e n  o l d o t t  f e h é r j e ,  egy és k é t r é te g ű  l i p i d e k ,  d i s z p e r g á l t  
aggregátumok s t b .  form ájában. Ezek a la p já n  á l l a p í t o t t á k  meg, bogy  
a f e h é r j é k  m e g v á l t o z t a t já k  a v iz b e n  o l d o t t  é s  annak f e l ü l e t é n  e l 
h e ly e zk ed ő  l i p i d  r é t e g e k  f e l ü l e t i  f e s z ü l t s é g é t ,  a f o s z f o l i p i d  
p o lá r o s  v é g é v e l  h a tá r o s  f e h é r j é k  monomolekuláris r é t e g e t  a lk o tn a k ,  
egyeB f e h é r j é k  m e g v á l t o z t a t já k  a l i p i d  k e t t ő s r é t e g  f i z i k a i  s a j á t 
s á g a i t  -  l e c s ö k k e n t ik  f a j l a g o s  e l l e n á l l á s á t .

A b i o l ó g i a i  l i p o - p r o t e i d e k  s z e r k e z e t é n e k  v i z s g á l a t á t  az n e h e z í t i  
meg, hogy a f e h é r j e - l i p i d  komplexek l a b i l i s a k  é s  e z é r t  nehéz őket  
e l ő á l l í t a n i .

3 6 6



Két; l i p o - p r o t e i d  s z e r k e z e t e t  tudunk m eg k ü lö n b ö z te tn i i

l i p o - p r o t e i d  p lazm ákat,  melyek a v é r  éa a s z ö v e t f o ly a d é k  v i z e s  
f á z i s á b a n  d i s z p e r g á lv a  t a l á l h a t ó k ,  éa

l a m e l l á r i s  l l p o - p r o t e i d e k e t ,  amelyek a sejtmembrán, az id e g s z á l  
m i e l i n  r é t e g e ,  a r e o e h á r ty a  é s  a csapok  j e l l e g z e t e s  s t r u k t ú r á j á t  
k é p e z ik .

A l a m e l l á r i s  l l p o - p r o t e i d e k k e l  r é s z l e t e s e n  fo g la lk o z u n k .

3« B i o l ó g i a i  membránok

É l e t o i k l u s a  so r á n  a s e j t  i g y e k s z ik  m egőrizn i s z e r k e z e t é t  é s  f e n n t a r 
t a n i  a n y a g c s e r é j é t .  Ehhez m e g f e le lő  burokra van sz ü k ség .  Ez a burok 
a plazma membrán. A membrán f e d i  a s e j t e t  é s  ő r z i  a l a k j á t .  Az e l e k t r o n 
m ikroszkóp s e g í t s é g é v e l  v é g z e t t  v i z s g á l a t o k  d e r í t e t t e k  f é n y t  a r r a ,  
hogy a membrán nem egy k ö z ö n s é g e s ,  de k ü lö n le g e s  mechanikai fu n k c ió k a t  
e l l á t ó  burok, hanem s a j á t o s  s z e r k e z e t t e l  r e n d e lk e ző  r é t e g ,  s ő t  a s e j t  
c i t o p la z m á j a  i s  ta r ta lm a z  különböző t ip u s u  membránokat, amelyek ig e n  
f o n t o s  s z e r e p e t  Já tszan ak  a s e j t e n  b e l ü l i  é l e t fo ly a m a to k b a n ,  A s e j t e t  
külön böző  r é s z e k r e  o s z t j á k .  Ezek k ö z ö t t  a r é sz e k  k ö z ö t t  s a j á t o s  anyag
c s e r e - f o ly a m a t o k  mennek v é g b e .  A c i to p la z m a  lé n y e g éb en  membrános kép
ződményekből á l l .  A membránok " v á lo g a tó  á t e r e s z t ő k é p e s s é g g e l "  r e n d e l 
k ezn ek .  Ezek a " v á lo g a tó  á te r e s z tő k é p e s s é g ü k k e l"  sza b á ly o zzá k  b i z o 
nyos anyagok b e h a t o l á s á t ,  c s e r é j é t  a s e j t  eg é sz éb en  vagy  annak e g y e s  
s e j t s z e r v e c s k é i b e n .  A membránok nemcsak k ö r ü lh a t á r o l já k  a s e j t e n  be
l ü l i  kém iai re a k c ió k  t ö b b s é g é t ,  hanem s z e r v e z ik  és  I r á n y í t j á k  i s  
s z o k a t .

A sejtmembránok egyébként le h e tn e k  m ito k o n d r á l l s ,  mag-, c i to p le z m a -  
é s  más s e j t e n  b e l ü l i  sz e r v e c s k é k b ő l  ered őek .  A különböző e r e d e tű  
mombránnk ugyan nőm azonos f e l é p í t é s ű e k ,  de az o r g a n iz á c ió ju k  a la p 

e l v e  a zon os .

A b i o l ó g i a i  kémia f e j l ő d é s e ,  az e l e k t r o f i z i o l ó g l a i  és e lek tr o n m ik 
ro szk ó p o s  módszerek l e h e t ő v é  t e t t é k  a membránok kémiai s z e r k e z e té n e k  
m e g á l l a p í t á s á t .  R éteg e s  s z e r k e z e t t e l  re n d e lk e zn ek .  Vastagságuk  
7 0 -1 5 0  fi. Kémiai a n a l í z i s e k  a z t  m utatták , hogy 1 , 7  1 1 . 0  arányban  
f e h é r j é k e t  é s  l i p i d e k e t  tar ta lm azn ak .  A l i p i d  és  a f e h é r j e  molekulák  
e l h e ly e z k e d é s e  m indig  á l la n d ó ,  -  azonos t e r v  a la p já n  épülnek  f e l .
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A l i p i d  m olekulák úgy h elyezkednek  e l ,  hogy p o lá r o s  végük k i f e l é  
m utat.  Ez t e s z i  l e h e t ő v é ,  hogy k i f e l é ,  más anyagok m olek u lá ira  ak
t i v a n  r e a g á l j a n a k .  A f e h é r j e  m olekulák k ö le s ö n z ik  a s z i l á r d s á g o t  
n e k ik .  "V álogató  á t e r e s z t ő k é o e s s é g ü k " - é r t  közösön f e l e l é s e k .  Át
e r e s z t ő k é p e s s é g ü k  s e g í t s é g é v e l  k épesek  i r á n y í t v a  v á l t o z t a t n i  f i z i k o -  
kém iai á l l a p o t u k a t .

Ezek a la p já n  i s  é r t h e t ő  már, hogy a sejtmag-membránok k u ta tá sa  
m iér t  b iokém ikusok, f i z i k u s o k  éa f i z l o l ó g u s o k  k u ta tá sa in a k  a t a l á l 
k o z á s i  p o n t ja ,  amikor az é l ő  s e j t e k b e n  az á t e r e s z t ő k é p e s s é g  és  az 
e n e r g ia f e lh a lm o z á s  mechanizmusát igyek ezn ek  m egérten i .  Bár igen  
nagy m ennyiségű p u b l ik á o ió  f o g l a l k o z i k  l e v á la s z t á s u k k a l  é s  egyéb ,  
v e lü k  k a p c s o la t o s  k é r d é s e k k e l ,  de még a m o le k u lá r is  f e l é p í t é s ü k  
p o n to s  ism e r e té b e n  sem le h e tü n k  b izo n y o sa k .  Megismerésükhöz mo- 
dellmembránok e l ő á l l i t á e á v n l  próbálnak e l j u t n i .

a /  Membránmodellek

A membránok s z e r k e z e t i  f e l é p i t é s é r e  több m o d e llt  a lk o t t a k .  Sokáig  
h e ly e s n e k  h i t t é k  D a n ie l l i - D a v s o n  1935-ban m e g a lk o to t t ,  i l l e t v e  
R obertson  á l t a l  1960-ban m ó d o s í to t t  m o d e l l j é t .  E s z e r in t  a membrán 
k é t  m onom olekuláris l i p i d  r é t e g b ő l  és  ezek hez  k ap cso lód ó  f e h é r j é k 

b ő l  á l l .

A l i p i d e k  h id r o fó b  v é g e ik k e l  é r in tk ez n e k  egym ássa l ,  é s  a f e h é r jé k  
vannak a l i p i d e k  f e l ü l e t é n .  A sem atik us  r a j z  a 3 9 . a. ábrán lá t h a t ó .
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Az u tó b b i  időkben az e lek tr o n m ik ro sz k ó p o s  v i z s g á l a t o k  f e j l ő d é s e  és a 
sejtmembránok l e v á l a s z t á s á r a  a lk a lm a z o t t  ujabb módszerek arra f e l i s m e 
r é s r e  v e z e t t e k ,  hogy a Membránok f e l é p i t é s é n e k  i sm e r e t»  még nem t e k i n t 
h e t i  m ego ld o ttn ak .  Bensőn [Be 66]  s z e r i n t  a membránok nem l i p i d e k  é s  
f e h é r j é k  i s m é t l ő d é s é b ő l ,  hanem homogén l i p e - p r o t e l d e k M l  á l la n a k .  
S jo s t r a n d  (S j  63] e lek tr o n m ik ro sz k ó p p a l  v i z s g á l t a  o ld a lm e tsz e tb e n  a 
membránokat, éö  a z t  á l l a p í t o t t a  meg, hogy azok g lo h u lo k  lá n c o la t á b ó l  
ép ü ln ek  f e l ,  a g lo h u lo k  l i p i d e k  m i c e l l á i  é s  8 U n id e k  m i c e l l á i  k ö z ö t t  
f o g la ln a k  h e l y e t  a fermontumok. A membránok g loV 'u lár is  s z e r k e z e t é t  á l l a 
p í t o t t a  meg N i l s s o n  Qní  6 4 ]  é s  Green [Gr 6 6 , B?] i s ,  de a zz a l  a különb
s é g g e l ,  hogy a g lo h u lo k  nem l i p i d e k r e ,  hanem f e h é r j é k r e  J e l l e m z i  s a j á t 
ságok kal r e n d e lk e z n e k .

A f o s z f ö l i p i d e k  m onom olekuláris  feh érJem olek uIákb ól á l l ó  szu b cso p o rto k -  
hoz k a p c so ló d n a k ,  azok f e l ü l e t é t  I t a t j á k  á t .

A 3 9 . b. ábrán l á t h a t ó  ez  a kép sem atik usan .

Grula [Gr 6 7 ]  é s  munkatársai k u ta 
t á s a i  íb  e z t  az e l k é p z e l é s t  e r ^ s i t e t 
ték  meg, amikor c i to p la z m a  membrán
b ó l  /m lc r o c o c c u s  l y s o d e i k t i n u s /  
a c e t o n n a l ,  e t a n a l l a l ,  i l l .  m etanol
l a l  e x t r a h á l t á k  a f o s z f o l i p i d e k e t .  
K in y ú j t o t t  f e h é r j e r é t e g e k  h iá n y á t  
m utatták membránokban az in fr a v ö r ö s  
s p e k tr o s z k ó p ia i  /W alln ek ,  Z ak ler  
1966, Madiy, Malcolm 19f>5/ o p t ik a i  
f o r g a t á s ,  továbbá a c i r k u l á r i s

'dikfcoizmuB v i z s g á l a t a  /Lehard  
íBlnyer 196f>, Urry 1 9 6 7 / .  A membránok

g l o b á l i s  s z e r k e z e t é t  á l l a n i t o t t a  meg még B e n e d e t t i ,  Emmelot /1 9 6 5 ,  196B/ 
p atk án ym áj-c itop lazm a  memhránban.

Sok v i z s g á l a t o t  v é g e z t e k  ed d ig  mitokondrium membránon. Mitokondrlumok 
a növényi é s  á l l a t i  s e j t e k b e n  egyarán t  e l ő f o r d u l ó ,  fénym ikroszkóppal i s  
l á t h a t ó  s e j t s z e r v e c s k é k .  Számuk s e j t t i o u s o n k é n t  v á l t o z i k .  A patkány  
m á js e j t j é b e n  m integy  2500 t a l á l h a t ó .  Alakjuk v á l t o z ó ,  t.öbbny' re  t o j á s -  
dad, gömbszerü vagy  p á lca fo rm á ju .  Mérete néhány mikron, v a s ta g sá g a
0 , 5 - 0 , B^u. B iokém iai v i z s g á l a t o k  s z e r i n t  l i p i d e k e t  é s  enzim eket t a r t a l 
maznak. A s z ö v e t l é l e g z é s  több en zim je  k o n c e n tr á ló d ik  bennük. A s e j t  ffl 
en er g i  a t e r m e lő j e .

<

3 9 . h. ábra
A membránok f e l é p í t é s e  Green 

szer in t;
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A mitokondrium k é t  koncen tr iku sR n  e l h e ly e z k e d ő  membránból ép ü l f e l »  
k ü ls ő  é s  b e le ő  membránból. Ezek m o r f o ló g ia i  é s  f e r m e n ta t iv  s a j á t  Hágókban 
különböznek egym ástó l  /P a r so n  1 9 6 6 / .  A k ü ls ő  mitokondrium-membrán mintegy  
115 Ä v a s ta g sá g ú  l i p o - p r o t e i d  lem ezkéből á l l  /Thompzon, 1 9 6 7 / .  A s z e r k e 
z e t i  f e h é r j e  az ö s s z e s  f e h é r j e  50 %-*• A s z e r k e z e t i  f e h é r j é n  k iv ü l  van
nak még benne fer m e n tek ,  mint a ttionoamino-oxydaz s t b .  Meg k e l l  azonban  
jegyezn ü n k , h eg y  a k ü ls ő  membrán fer m e n tj e ln e k  ö s s z e t é t e l e  még nem 
e l é g g é  i s m e r t .

A b e l s ő  membrán g y ű rő d ése k e t  tar ta lm az  / e z e k e t  k r is z te k n e k  n e v e z ik /  és  
e z ek  s z i n t e  t e l j e s e n  k i t ö l t i k  a m itokon drium -üreget .  A f e l ü l e t é n  g r ib o v id  
formátumok vannak. A f e j r é s z ü k  á tm érője  80 -100  8 ,  amely 50 Ä h o ssz ú  és  
3 0 -4 0  S átmérőjű p á lc á v a l  k a p c so ló d ik  a membrán f e l ü l e t é h e z .

Sem atikusan  a 4 0 .  ábrán m utatjuk e z t  be.

^ Í - I P
3SA

KülxS ftigtnbrön

4 0 .  áhra
Mitokondrium-membrán g y ű r ő d é se in e k  sem atik us  r a jz a

Ez az e l k é p z e l é s  Fermandez-Morantól szárm azik  [Fe 64]  . A b e l s ő  membrán 
ez ek  a la p já n  hármas r é te g z ő d é s ű s  f e j r é s z b ő l ,  p á lc á b ó l  és  a b á z is le m e z b ő l  
á l l .  A hárem ré sz n e k  p e r s z e  nem azonos a szerep e*  A b á z is le m e z e n  t a l á l 
h a t ó  p é ld á u l  az e l e k t r o n t r a n s z p o r t  e g v s é g e i  [Ha 6?] .

A f e j r é s z  e l t á v o l í t á s a  nem v á l t o z t a t j a  meg az e l e k t r o n t r a n s z p o r t  ha
t á s o s s á g á t .
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b . /  M e m b r á n o k  A b e r e s z t ő k é p e s a é g e

A b i o l ó g i a i  membránok Á te r e sz tő k é p e ssé g é n e k  v i z s g á l a t a  az e g y ik  l e g 
a k tu á l i s a b b  f e l a d a t  napja ink b an . Számos b i o l ó g i a i ,  k é m ia i ,  f i z i k a i  
é s  m atem atikai laboratórium ban  tanulmányozzák. Hogyan haladnak a 
k ülönböző  anyagok a s e j t b e ,  m ily en  tö r v é n y sz e r ű sé g e k  sz a b á ly o z zá k  
az a n y a g tr a n sz p o r to t?  Ma még c s a k  az á t e r e s z t é s i ,  mechanizmus egyes  
v o n á s a i t  ism er jü k .  A s e j t f a l  á t e r e s z t  e g y r é s z t  o lyan  anyagokat ,  ame
ly e k  k í v ü l r ő l  ju tn a k  a s e j t b e  -  mint a f e h é r j é k ,  z s í r o k ,  hormonok 
é s  a s z é n v iz e k  / g l i k o z ,  r i b o z ,  d i z o x i r i b o z / ,  m ásrészt  o ly a n o k a t ,  
amelyek a citocílazm ában k e le tk e z n e k  az é l e t t e v é k e n y s é g e k  so rá n .
A le g e g v sz e r ü b lj  á t h a t o l á s i  fo ly a m a t  a p a s s z í v  t r a n s z n o r t ,  ami l é n y e 
gében d i f f ú z i ó  a nagyobb k o n c e n tr á c ió jú  h e ly r ő l  a k is e b b  f e l é .  E l
l e n k e z ő  e s e t b e n  a s e j t n e k  k e l l  a k t i v i t á s t  k i f e j t e n i e .  A s e j t b e n  ma
gában en erg ia tjerm elő  eg y s é g  t a l á l h a t ó ,  amely az a k t iv  t ra n szo o r th o z  
s z ü k s é g e s  e n e r g i á t  s z o l g á l t a t j a .  A s e j t  s a j á t o s  ozm otikus r e n d sz e r r e l  
r e n d e lk e z ik  éfe á l la n d ó a n  az ozmlkus eg y e n sú ly  f e n n t a r t á s á r a  t ö r e k s z ik .  
Ez a z t  er ed m én y ez i ,  ho^y a membránon á th a la d t  anyag a s e j t b e n  csak  
meghntározofcf k o n c e n tr á c ió v a l  r e n d e lk e z h e t .  P a sp z lv  t r a n s z p o r t t a l  
a f ’i lo n  k ere fcz tü l  szabadon mennek át a nagyobb k o n c e n tr á c ió jú  h e ly e k 
ről. a k i s  moJ ekul.áeulyu m olekulák , mint a v i z ,  o x ig é n ,  s z é n d io x id .  
Makromolekulák azonban n eh ezen  Jutnak Így a s e j t b e .

Az a k t i v  tr a n sz p o r th o z  s z ü k s é g e s  e n e r g ia  ox id á ló d ó  fo sz fork ép zf ld és  
eredm ényeként Jön l é t r e .  E z ér t  n y i lv á n v a ló ,  hogy az a k t iv  tr a n sz p o r t  
a s e j t l é l e g z é s  i n t e n z i t á s á t ó l  fü g g .  P ontos  s z e r e p e t  Játszan ak  az 
a k t iv  t r a n sz p o r tb a n  a s e j t f a l b a n  l é v ő  e lek trom os  t ö l t é s e k  i s .  A f e 
h é r j é k  f e l t ö l t i k  a membrán b e l s ő  f e l ü l e t é t  e l e k tr o n o k k a l .  A k ü lső  
f e l ü l e t n e k  p o z i t í v  t ö l t é s e  l ö s z .  í g y  p o te n c iá lk ü lö n b s é g  k e l e t k e z ik  
a s e j t f a l o n .  Ez vonzza a p o z i t í v a n  t ö l t ö t t  ób t a s z í t j a  a n e g a t ív a n  
t ö l t ö t t  r é s z e k e t .  A s e j t b e  Így  könnyén bejutnak  a nátr ium - vagy  
k á l iu m io n o s  anyagok, nem Jut be v i s z o n t  a k l ó r .  A membránban lé v ő  
f e h é r je m o le k u lá k  I s  l e h e t ő v é  t e s z i k  b izon yos  anyagok b e h a to lá s á t  
a s e j t b e .  Azok i d e i g l e n e s e n  k a p c so la tb a  k erü lh etn ek  a b e h a to ló  anya
gokkal., beh úzzák , majd k id o b já k  azok at .  B izonyos anyagok a s e j t b e  
e lek tr o m o sa n  t ö l t ö t t  pórusokon k e r e s z t ü l  Jutnak b e ,  mások •  membrán 
l i p i d e i b e n  oldódnak és  Így  Jutnak * s e j t b e .

Ezek a transzporbmechanizmusok azonban csak  e l k é p z e l é s e k ,  v i z s g á l a 
tuk é s  n o n t o s i t á o u k  az ujabb k u ta tá so k  tá rg y á t  k é p e z i .
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A tr a n s z p o r t fo ly a m a to k  é r t e lm e z é s é r e  H echter [He 6^] m ó d o s í to t ta  a 
membránról a l k o t o t t  e l k é p z e l é s e i n k e t .  Ezt m utatjuk be a 4 1 .  ábrán.

4 1 .  ábra
l le c h te r  membránmodell je  sematikusan

H e c h te r  s z e r i n t  a l i p i d  k ett-őp réteg  körü l e lh e lv e z k e d ő  f e h é r jé k  két  
párhuzamos r é t e g b ő l  á l la n a k .  A f e h é r j e r é t e g e k e t  h ex a g o n á lisa n  e lr e n d e 
z ő d ö t t  korongok a lk o t j á k .  A f e h é r j é k  f e l ü l e t e  h i d r o f i l  tu la jd o n sá g o k a t  
m utat.  A f e h é r j é k  k ö z ö t t  v i z  / j é g  sz e r k e z e  t t e l / - c s a t o r n á k  t a lá lh a t ó k ,  
amelyek a k a t io n o k  d i f f ú z i ó j á t  a 41 .  ábrán l á t h a t ó  módon s e g í t i k  e l ő .
A v iz m o le k u lá k  membránon / l i p i d r é t e g e n /  k e r e s z t ü l  t ö r t é n *  d i f f ú z i ó j á t  
azonban ez  a m odell  nem Í r j a  l e  m e g f e le lő e n .  E zér t  ujabb m o d e lljéb en  
a l i p i d e k  sz én h id ro g é n  l á n c a i t  f l e x i b i l i s n e k  k é n z e l i  e l .  Ezt mutatjuk  
be a 42 .  ábrán.

42 .  ábra
A v iz m o lek u lá k  / . /  e l h e ly e z k e d é s e  H ech ter  u.iabb 

modell j é  ben
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c . /  T e r m i k u s  f á z i s á t m e n e t  b l o m e m b r á n o k b a n

Mint l á t j u k ,  l i p i d e k  a membránokban k e t t ő s  r é t e g e t  a lk o t v a ,  r e n d ez e t  
ten  h e ly e zk ed n e k  e l .  A h ő m é rsé k le t  függvényében  azonban membránokban 
a sz é n h id r o g é n  láncokban  r e n d e z e t le k  / o r d e r - d i s o r d e r /  f á z i s á t m e n e t  
mehet v é g b e .  Erre az e f f e k t u s r a  Steim  [8t 70] m u ta to t t  r á .  S z e r in t e  
a biomembránokban végbemenő f á z is á t m e n e t  sem atikusan  a 4 ? .  ábrán  

k ép p e l  m agyarázható.
Az á tm en eti  h őm érsék le t  a l a t t  a 
l ip id ek .  sz én h id ro g é n  lá n c a  ren d e
z e t t  " k r i s t á l y o s "  á l la p o tb a n  van.
Az átm eneti  h őm érsék le t  f e l e t t  ren
d e z e t l e n  " fo lyad ék "  á l la p o t b a n  ta 
l á l h a t ó .  A f á z i s á t m e n e t e t  az e g y -  
s e j t í l  Mycoplasma l a l d l a w l i  é l ő  or
ganizmuson /am ely  nem b a k tér iu m /,  
és  baktérium on, mint az E . c o l i  é s  
M. 1 v s o d e ik t ic u s o n  m utatták k i .

4 ’S. ábra
átmenet sem atik us  Ezek a la p já n  v á r h a tó ,  hogv az ö s z -

j e l l e m z é s e  s z e s  Mycoolazma membránban a l ip id e k
k e t t ő s  r é t e g  formájában f o ly a d é k 
k r i s t á l y - á l  la p o tb in  vannak j e l e n .

A f á z i s á t m e n e t e t  S te im  k a lo r im e t r iá s  é s  in fr a v ö r ö s  m ód szerre l  t a n u l 
m ányozta. I n fr a v ö r ö s  m ódszerre l a 71^ cm —e s  vonal e l t ű n é s é b ő l  kö
v e t k e z t e t e t t  a sz én h id ro g é n  lá n c  " o lvadására" .

Im pu lzus ,  NMR é s  neutronok ru ga lm atlan  szóródásának v i z s g á l a t a  s e g í t 
s é g é v e l  azonban a mechanizmus további r é s z l e t é r e  kaphatnánk f e l v i l á 

g o s í t á s t .

d . /  Az l d e g s z á l  m l e l l n  r é t e g e

A k ö z p o n t i  é s  a körnvéki peri f é r i á l l s  id e g s z á lb a n  az Idegim pulzusok  
/p o t e n c i á l h a t á s - h u l l á m o k /  to v á b b ítá sá b a n  egy  r é t e g ,  a m ie l ln  r é t e g  
j á t s z i k  f o n t o s  s z e r e p e t .  Az im pulzus nagysága, a la k ja  és a v e z e t é s  
s e b e s s é g e  a különböző t íp u s ú  id eg sz á la k b a n  ugyan kü lön böző ,  de a v e z e 
t é s  s e b e s s é g e  mindig aranyos az i d e g s z á l  á tm érő jéve l  és  a mi e l  in r* -  

t e g  v a s t a g s á g á v a l .

l á t h a t ó

C S C X D
m m *

n u í u

T<T„

A f á z i s

c s m o

.  m ű
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Az i z o l á l t  éa s z á r a z  m ie l in n ek  c c a  80 ??-a l i p i d e k b ő l  épü l f e l .  A l i p i 
dek m e l l e t t  k o l e s z t e r i n t ,  f e h é r j é t ,  v i z e t  é s  e s e t l e g  egyéb ion ok at  
t a r t a lm a z .  A l i p i d e k  f e l e  f o s z f o l i p i d ,  m in d en ek e lő tt  f o s z f a t i d i l - h o l i n  
/ 2 5 - 3 5  %/ < f o s z f a t i d i l - e t s n o l - a m i n  é s  c e r e b r o z id  /25  %/•

A m i e l i n  lé n y e g éb en  k é t  k o n c en tr ik u sa n  f e l t e k e r t ,  különbözőképpen  
o r i e n t á l t  membránból á l l .  A l i p i d e k  a h en ger  közép von ala  f e l é  mutat
nak. A r é t e g  v a s t a g s á g a  100-200  F k ö z ö t t  v á l t o z i k .  Sematikusan e z t  
az e l r e n d e z ő d é s t  a 4 4 .  ábrán lá t h a t j u k .  A m ie l in  r é t e g v a s t a g s á g a  kü
lön b öző  Id eg sz á la k b a n  k ü lön b öző i az em lősök p e r i f é r i á l i s  i d e g s z á l a i 
ban c c a .  180 8 ,  a l á t ó  id e,~azálban , az agy é s  g e r in c v e lő  f e h é r  á llom á
nyában c c a  160 R, a h a la k  id e g s z ö v e t é b e n  c c a .  160 8. Az id e g s z á la k  
k e t t ő s  f é n y t ö r ő  k é p e s s é g é t  már 100 éve  ism erjük  é s  ma a l i p i d  moleku
lá k  r e n d e z e t t  e l h e l y e z k e d é s é v e l  magyarázzuk. A r é t e g v a s t a g s á g o k a t  
r ö n t g e n d i f f r ^ k c ió s  v i z s g á la t o k k a l  á l l a p í t o t t á k  meg.

44 .  ábra
Az i d e g s z á l  m i e l i n  ré tegének , s z e r k e z e t e
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Röntgen é s  elekfcrondiff r a k c i ó n  v i z s g á l a t o k k a l  e l e k t r o n s ü r í i B é g - e l o e z l á s o -
kat i s  s i k e r ü l t  m egh atározn i,  e z t  a 4 5 .  ábrán m utatjuk b e .

Az e le k tr o n sű r ű sé g b e n  maximumok a l i p i d  m olekulák v é g e i n é l ,  a nem l i p i -  
dekkel v a l ó  é r in t k e z é s e k n é l  len n ek  f e l .  A c s ú c so k  a f o s z f á t  c s o p o r t o k t ó l  
vagy ebben a r é te g b e n  m egkötött  pgyéb fém io n o k t ó l  származnak.

45. ábra
Az e l e k t r o n s ű r ű s é g  e l o s z l á s a  a patkány ü lő  / A /  és  lá t ó id e g é b e n  / B / .  
1 -  a f o s z f o l i p i d e k e t ,  2 -  a k o l e s z t e r i n  m olek u lák at ,  a p o n to z o t t  

r é s z  a nem l i p i d  m olekulákat j e l ö l i .

A nem l i p i d  r é t e g  / t ö b b n y i r e  f e h é r j e /  v a s ta g sá g a  a o e r i f é r i k u s  i d e g s z á l 
ban 30 é s  45 R. B izon yos  e s e te k b e n  a f e h é r j é k  e g y m o le k u lá r is  r é t e g e t  
a lk o tn ak  /15  S / ,  más e se te k b e n  k é t m o le k u lá r i s  r é t e g e t  képeznek.

E g y e lő r e  még nem i s m e r e t e s ,  hogy a v i z  m ilyen  mértékben Járu l hozzá a 
r é t e g v a s t a g s á g  n ö v e lé s é h e z .  A k o l e s z t e r i n  molekulák e l h e l v e z k e ’é s e  í b ~ 
irortnek mondható. A l i p i d - k o l e s z ^ e H n  r e n d s z e r  ig e n  kompakt s z e r k e z e t e t  
i l k o t  a m ie l in b e n ,  e z t  m utattuk be a 58. ábrán / B / .

O 30 X
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V. FOLYADÉKKRISTÁLYOK SZKRKBZFTÉNEK ÉS MIKRODIMMIKÁJÁNAK KÍSÉRLETI 

VIZSGÁLATA

1 .  F o ly a d é k k r is t á ly o k  sz e r k e z e t é n e k  v i z s g á l a t a

Az elBŐ s z e r k e z e t v i z s g á l a t o k a t  r ö n tg e n -  é s  fén ysu garak k a l  már 
k ö z v e t l e n ü l  az  á l l a p o t  f e l f e d e z é s e  u tán  e l v é g e z t é k .  Az e l s ő  
r ö n t g e n d i f f r a k c ió s  v i z s g á l a t o k  azonban csa k  c s e k é l y  k ü lö n b ség e t  
j e l e z t e k  az f k - o k  é s  i z o t r ó p  fo ly a d é k o k  k ö z ö t t .  Csak miután s i k e 
r e s e n  a lk a lm azták  a r ö n tg en su g a r a k a t  t e x tú r á k  v i z s g á l a t á r a ,  v e z e 
t e t t  az f k - o k  v i z s g á l a t a  i s  eredményre. Az f k - o k a t  e lek tr o m o s ,  
mágneses t é r r e l ,  vagy a m in ta ta r tó  f a lá n a k  s p e c i á l i s  megmunkálá
s á v a l  o r i e n t á l t á k .  Az o r i e n t á l t  f k - o k  röntgendiagrammja töb b é-  
k evésbé  e l k e n t  k ö r ív e k b ő l  á l l t a k .  I z o tr ó p  fo ly a d é k o k n á l  I l y e t  
nem t a p a s z t a l t a k ,  z irányban  o r i e n t á l t  minta rön tgen diagram ját

Az f k - o k  s z e r k e z e t é t  a molekulák  
sta ti lcu B  e l o s z l á s f ü g g v é n y é v e l  j e l 
lem ezzük . A 46 .  ábrán lá t h a t ó  e s e t b e n  
az x - y  s ík b an  fennmaradó k ö z e l i  rend et  
egy  W /x ,y /  s t a t i k u s  e lo s z l á s f ü g g v é n y -  
n y e l ,  a m olekulák ten g e ly é n e k  ir á n y é t  
e g y  h engerszim m etrikus ZM/ r /  fü g g 
v én n y e l  j e l l e m e z z ü k .  2 n r Z ^ /r /d r  
az r  su garu ,  dr v a s ta g sá g ú  körgyűrű
ben t a l á l h a t ó  molekulák számát adja  
meg. T e rm észetesen  a m olekulák ten 
g e l y é r e  m erő leges  s ik b an  Z / r /  függ
v én n y e l  csak  nem atikus é s  szm ektikus  
ren d szerek ben  j e l l e m e z h e t j ü k  a mole
kulák  e l o s z l á s á t .

Nematikus f k - a k  m olekulá inak  töm egközéppontja i k ö z ö t t  n in c s  k orre
l á c i ó ,  a m olekulák töm egközép pon tja i  k ö z ö t t  a le g v a ló s z ín ű b b  t á 
v o lsá g fü g g v é n y  T / z /  sem maximummal, sem minimummal nem r e n d e lk e 
z i k .  A s t r u k t ú r a  v é g t e l e n  k i c s i n y  t r a n s z l á c i ó v a l  r e n d e lk e z ik .

A szm ektik us  f k - o k  m olekulái r é t e g e s e n  h elyezk ed n ek  e l  é s  a mole
k ulák  k ö z ö t t i  l e g v a ló s z ín ű b b  tá v o lsá g fü g g v é n y  maximummal r e n d e lk e 
z i k .  t / z/  a m olekulák  h o s s z á v a l  arányos c param éterre l  p e r ió d ik u s .
A m olekulák nagy v a l ó s z í n ű s é g g e l  a n t i p a r a l l e l e n  h elyezk ed nek  e l  

a r é te g e k b e n .

a 4 6 .  ábrán m utatjuk b e .

O r i e n t á l t  f k - o k  r ö n tg e n -  
diagram ja
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a . /  R ö n t g e n d i f f r a k c i ó s  v i z s g á l a t o k

R ö n t g e n d i f f r a k c ió s  v i z s g á l a t o k k a l  a különböző e l o s z l á s f ü g g v é n y e k e t  
á l l a p í t j u k  meg. Az f k - o k  s z é n b ő l ,  n i t r o g é n b ő l ,  o x ig é n b ő l  és a r ö n tg e n -  
su garak at  a l i g  szóró  h id r o g én b ő l  épü lnek  f e l .  I t t  két m é r é s t in u s s a l
-  e lek tr o m o s  i l l .  mágneses t é r r e l  é s  t é r  n é lk ü l  -  fo g la lk o z u n k .
E gy-egy  r ö n t g e n d i f f r a k c i ó s  v i z s g á l a t o t  mutatunk be b e n z o l - a z o a n lz o l -  

a ^ - n a f t l l n m ln - o n  /BAN/ t é r  n é lk ü l  é s  p a r a - a z o x l - a n i z o l - o n  különböző  
t e r e k k e l  £Cs 63j] . A BAN s z e r k e z e t i  k é p le t e s

151 °C-on alakjiil á t  i z o t r ó p  fo ly a d é k k á .  Lehűlés  so r á n  Jut nematikus  
á l l a p o t b a  é s  rtfég 3 5 ,5  °C-on i s  15000 p e l s s e  v i s z k o z i t á s s a l  r e n d e lk e 
z i k .  A norm álf é s  k o r r i g á l t  I n t e n z i t á s o k a t  a H'7. a .  ábrán mutatjuk b e .  
Az r  é s  r+dr eugaru gömbhéjban t a l á l h a t ó  atomok szám át,  azaz a

sz ó r á s f i ig g v é n y e  / a z  ábrákon s z a g g a t o t t  v o n a l l a l  r a j z o l t u k  b e / .
A g / r / r a d i á l i s  sü rü ség fü g g v é n y t  a '»7.b. ábrán lá t h a t j u k .  A r a d i á l i s  
sü rü ség fü g g v é n y  a la p já n  azonban nem tudjuk  megmondani, hogv az atomok 
m ely ik  m olekulához ta r to z n a k .  í g y  a mért csú c so k  k özü l  más adatok  
a la p já n  v á lo g a t ju k  k i  a m olekulák k ö z ö t t i  tá v o lsá g o k r a  j e l l e m z ő  é r 

t é k e k e t .

O r i e n t á l t ,  h en g ere s  sz im m e tr iá v a l  r e n d e lk e z i  anyagmintán az e l o s z l á s -  
fü g g v ó n y t  az OX t e n g e ly  Irányában mért I n te n z i t á s o k b ó l  k ö z v e t le n ü l  
m egh atározh atju k .  Az OJC-tengely irányában mért normált i n t e n z i t á s t  
a >\7.c .  ábrán lá t h a t j u k .  Az atomoknak a m o le k u la - te n g e ly e k r e  m erőle
g e s  s ík k a l  v a l ó  m etszé sp o n tju k  e l o s z l á s á t

4  rrr?p / r /  füfggvényt a mért 1 / 0 /  i n t e n z i t á s b ó l  a

g / r /  = / r /  n 4 nr2 p0 + j  Q2 1 /0 / - - 7^  <1Q

ö s s z e f ü g g é s  a la p já n  sz á m íth a t ju k  k i .  I t t

P°  " 1,65A
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ö s s z e f ü g g é s  a la p já n  s z á m ít ju k  k i .  Ez l á t h a t ó  a d. ábrán.
P HÍ W

I t t  q = —----------— ....., I  nulladren dü  B e s s e l  függvény . Egyszerű geo m etr ia i
 ̂ 2/*5form ájú m olekuláknál Z0 = pQ . Ha szórócentrum ként nem az atomot,

hanem a m olek ulá t  t e k in t j ü k ,  akkor a

i /q /  = - ía

ö s s z e f ü g g é s  a la p já n  a molekulák e l o s z l á s á r a  j e l le m z ő  z 'V r /  fílggvénv ha
tá r o z h a tó  meg.

I
M 

•) «* 
M 
«

(V
r

X>oV>■n

i W

H *L'a ,«Vj

iát 9 .tfd ♦ $ #rX

a/V
d)

t r '

l
/

í-
i
1 *  t  f r l

1 * 4  Irt

f  "  
H 
*

■'aN
\

V

I t t * »

47 .  ábra.
BJVN-on s z ó r t  rö n tg en su g á r zá s  norm ált i n t e n z i t á s a  
é s  a különböző e l o s z l á s f ü g g v é n y e k  a f o ly a d é k -  

Vri s t á l y - á l l a p o t b a n
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r ^ i 2 - U x f o w  xo /2

f m| 2 = £ E V k  V  2 * r ik« /
* p

A k i s é r l e t i  adatok at  IF^j függvén yre  norm álják . K lek e t  s z a g g a t o t t  g ö r 
b é v e l  j e l ö l t ü k  az Ábrán. ZQ az 1 8 - n y i  t e r ü l e t e n  á th a la d ó  m o le k u la -te n 
g e l y e k  száma. A c s ú c so k  a l a t t i  t e r ü l e t b ő l  a szomszédok szAmát h a tá r o z 
h a tju k  meg. A 3,7  R -nél l é v ő  c s ú c s b ó l  6 m olekula adódik a l e g k ö z e le b b i  
szomszédok szAmAra.

H e n g e r e s  s z i m m e t r i k u s  A t l a g o l A s  m i a t t

A c s ú c s o k  h e ly e
p / r /  függvény  

a la p já n
1 , 8 2 , 4 3 ,8 - 4 , 3 - 4 , 9 5 ,? - - 6 ,2 6 , J

1

m olekulán  b e l ü l i  
tá v o ls á g o k 1 , 4 2 ,4 6 . . 4 ,  ?6 4 , 3 4 , 4 4 , 9 _ 5,57 5 ,70 - 6 ,9 8

_ j
] Csúcsok h e ly e  
j Z / r /  a la p já n 3 ,9 5 6,7

| Csúcsok h e ly e
1 M

Z / r /  a la p já n 5,7 5 6,7

A f ü g g ő l e g e s  irányban  mért in t e n z i t á s o k b ó l  a m olekulán b e l ü l i  t á v o l s á 
gok h a tá r o z h a tó k  meg. Az atomok l i n e á r i s  e lo a z lá s f ü g g v é n v á t  a molekulák  
h o s s z t e n g e l y e  irányában

P t  -  p Q l  +  J I(Q) c o s ( Q v )  dQ 

a la p já n  sz á m ít ju k  k i .  pq1 = p'7‘fc m utatjuk be a 4 7 . h. ábrán.

Az e d d ig i  v i z s g á l a t o k  a la p já n  m egalkothatjuk  a f o l y a d é k k r i s t á l y  m odell
j é t .  Ez l á t h a t ó  a 4 8 .  ábrán.

Szm oktlkus fo ly a d é k o k  v i z s g á l a t á v a l  a m o lek u laré tegek  m ia tt  f e l l é p ő  j e l 
l e g z e t e s  r e f l e x i ó t  I s  s i k e r ü l t  k im u t a tn i .  A molekulák a la k ja  é s  a r ö n t 

g e n d i f f r a k c i ó s  v i z s g á l a t o k  a la p já n  a le g v a ló s z ín ű b b  m odellnek  a 4 9 . ábrán  
l á t h a t ó  a d ó d o t t .
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4 8 .  ábra
BAR nem atlkus f o ly a d é k 
k r i s t á l y  s z e r k e z e t e  
r ö n t g e n d i f f r n k c ió s  mé
r é se k  a la p já n

49 . ábra
Szmektikus n ,n ^ -n o n o x y -b e n z a l-  

t o l u i d i n  s z e r k e z e t e

50. ábra
A m o le k u la te n g e ly e k  h en g ere s  e lo s z l á s f ü g g v é n y e  2irrZ../r/ é s  / r /  az 
atomok l i n e á r i s  e l o s z l á s f ü g g v é n y e  n t e n g e ly  irányában p ara-azoxy  
a n lz o lb a n  a -  mágneses t é r b e n ,  b -  e lek trom os  t é r b e n ,  c -  v á l t a k ö z ó

e lek trom os  tér b e n
3 8 0

P a r a - a z o x y - a n iz o l  e l o s z l á s f ü g g v é n y e i t  az  50 .  ábrán, s z e r k e z e t é t  
51. ábrán m utatjuk b e ,  különböző k ü lső  körülmények k ö z ö t t .



a b

5 1 . Ábra
P a m - n z o x y - a n iz o l  modell j e  
a -  á l la n d ó  e lek trom os  ter b p n ,  
b -  v A ltn k ozó  e lek tr o m o s  térben  é s  
e -  mágneses térben

b . /  F o ly a d é k k r i s t á ly o k  s z e r k e z e t é n e k  v lz s g A la t n  fén ysu garak k a l

A f o ly a d é k k r i s t A ly o k  t'mulm^nvozApAhoz kezd etb en  fén y su g a r a k a t  h asz
n á l t a k .  P o lar izA ci ió s  mikroszkóppal tanulmAnyoztAk a különböző f A z i * -  
ra J e l le m z ő  s z e r k e z e t e k e t  / f o n n l a s  s t b . / , t e x t ú r á k a t ,  f k - c s l r A k  meg

j e l e n é s é t  fA z 1 sá tn e n e te k  s-rAn [Cs 6?] .

I t t  r é s z l e t e s e b b e n  e s e k  a k o l e s z t e r i n «  s z e r k e z e t r e  ,j e l lem ző  s p l r á l -  
h o s s z  m e g á l l a p í t á s á v a l  f o g la lk o z u n k .  Lényegében négy m érési módszer

r e l  b e sz é lh e t ü n k .

1 . /  A m intára  e s i  é s  a mintán s ü ó r t  fén ysugarak  u zó rá s i  e z ö g e i t  mér

jük é s  a . 0 1
r s i n  + _ _ x al-n

kX= 2nP s i n e R=2 nP cosjy s i n  / — £-------- s i n  /  n
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B r a g g -e g y e n le t  f e l h a s z n á l á s á v a l  sz á m ítju k  k l  a P e p l r á l h o s s z t .  A + é s  ~ j e 
l e t  a m olekulák  k é t f é l e  / a z  e le k tr ó d á k k a l  párhuzamos + é s  m erőleges  - /  e l 
ren d eződ ése  h a tá r o z z a  meg, m int e z t  az 5? . ábrán bem utatjuk.

52 . áb ra . A k é t f é l e  s z ó r á s i  fo ly a m a t  k o le s z t e r l k u s  anyagon

A r e f l e k t á l t  spektrum a la k j á t  Subramanyam [Su 7 l ]  szá m o lta .  A k o je sz fc e r l -  
kus anyag t e h á t  X £ 2n /  X /P  hullAnhosszuBágu fén y su g a r a k a t  k ép es  csak  
r e f l e k t á l n i .  Ha a fén y su g a r a k  a s p i r á l t e n g e l l y e l  párhuzamosak

X = 2  nP, ekkor a m axim ális  I n t e n z i t á s  / r e f l e k t á l t /  h u llám h osszáb ó l  max *
a s p i r á l h o s s z  m eghatározható .

1 1 . /  Ha a m olekulák  ir á n y a  a m ln ta ta r tó  f a l á v a l  párhuzamosak, a e p i r á l t e n -  
g e l y  rá m e r ő le g e s ,  akkor a m olekulák e l fo r d u lá s á n a k  ir á n y á v a l  egyező  
e lek trom os  v e k to r u ,  c i r k u l á r i s á n  p o lá r o s  f é n y  á t h a la d h a t ,  az e l l e n t é t e s e n  
c i r k u l á r i s á n  n o lá r o s  e r ő s e n  r e f l e k t á l ó d i k  a mintán. Az o p t ik a i  f o r g a t ó k é -  
p e s s é g  m ér ésé v e l  a

4 P  ~ n oa = — 4 , S , 1 0  n — ^ , n = "
•X. 2

e g y e n l e t  f e l h a s z n á l á s á v a l  P m eghatározható .

I l i . /  M ivel a m axim ális  r e f l e x i ó  X m = nP, és  a s n l r á l  h o ssz a  Á lta lá b a n
az i n f r a v ö r ö s  fén y  h u llám h ospzáva l e g y e z ik  meg, a különböző fé n y  hullám 
h o ssz a k  m e l l e t t  mért in f r a v ö r ö s  t r a n s z m is s z ió  minimumából a s p i r á l b o s s z t  
m eghatározhatjuk  [Ba 7 0 ]  .

i v .  G randjean-vonalak  mérése

Grandjean [Gr 2l]  é s z r e v e t t e ,  hogy ha k o le s z t e r i k u s  anyagot ék a lsk u  t a r t ó 
ba t e sz ü n k ,  azon é l a a ,  s z i n e s  c s ik ó k  f i g y e l h e t ő k  meg é s  a r e f l e k t á l t  f én y  
h u llá m h o ssza  az ék sz ű k ü lé s e  irányáb an  csökken . A j e l e n s é g e t  de V r ie s  
[Vr 5 l ]  é s  Cnno [Ca 68j  magyarázták meg, a k övetkezőképpen. T ek intsük  
nz 53. á b r á t . A f a l a k  mentén a m olekulák a f a l l a l  párhuzamosan /p o n t o k /  
h e ly e zk ed n e k  e l ,  a s p i r á l  t e n g e ly e k  a f a l l a l  90°+ f  o zö g e t  zárnak be.  
f  az ék n y i l á s s z ö g e .  Fél s p i r á l h o s s z n á l  a m olekulák iránya e l l e n t é t e s ,  ami 
gyakran azon os  o r ie n tá c ió n a k  f e l e l  meg. E z ér t  az  ékben P/2  egészszámu
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tö b b sz ö r ö sé n e k  m e g f e le lő  számú B p irá l a la k u l  k i .  A minta vastagságán ak  
c s ö k k e n é s é v e l  a m o lek u lá ré te g ek  / s p i r á l o k /  száma v á l t o z a t l a n  marad, CBak 
a s p i r á l h o s s z  / é s  a r e f l e k t á l t  f é n y  h u l lá m h o ssz a /  csökk en ,  amig egy  ugrás  
nem k ö v e t k e z ik  b e ,  ahol egy  f é l  s p i r á l l a l  kevesebb  r é t e g  a la k u l  k i .  I t t  
a s p i r á l h o s s z  ism é t  az  e l ő b b i v e l  e g y e z ik  meg. Az ábrán csak  azokat a mo
le k u lá k a t  r a j z o l t u k  b e ,  amelyek vagy  a r a j z  s ík j á b a n ,  vagy  arra  m erőle
g e s e n  h e lyezk ed n ek  e l .  Az i r á n y s z i n g u l a r l t á s o k  okozzák á Grandjean á l t a l  
é s z l e l t  é l e s  c s i k ó k a t .  A k é t  e s i k  k ö z ö t t  l é v ő  a t á v o l s á g  m é r é sé v e l ,  a

Pa 2asin-P

ö s s z e f ü g g é s  f e l h a s z n á l á s á v a l  P m eghatározható.

55. ábra  
Grandje a n -v o n a la k  k e l e t k e z é s e

c /  B i o l ó g i a i  r e n d sz e r e k  sz e r k e z e t é n e k  v i z s g á l a t a

A b i o l ó g i a i  r e n d s z e r e k  v i z s g á l a t á n á l  a r ö n t g e n d if f r a k tn m é te r r e l  szem
ben s a j á t o s  k ö v e te lm én y e in k  vannak. A h őm érsék le t  á l l a n d ó s á g á t ,  a v i z s 
g á l a t  a l a t t  l é v ő  r e n d s z e r  kém iai ö s s z e t é t e l é t ,  a v i z  tartalm ának á l l a n 
d óságát  b i z t o s i  t a n i  k e l l .  A m éréseket  a k isezög íl  s z ó r á s  tartományára  
i s  k i  k e l l  t e r j e s z t e n ü n k .  Á lta lá b a n  G u in le r - t ip u s u  b e r e n d e z é s t  h a sz 
n á ln a k .  A Cu K ox v o n a lá t  h a j l í t o t t  kvarc k r i s t á l l y a l  f ó k u s z á l j á k  az 
anyagm intára . A m inta vákumbnn, c s i l l á m  ablaku tartób an  h o l^ ezk ed lk  e l .  
A mérés e l v é g z é s e  u tá n  a d i f f r a k c i ó s  maximumokat a s z o k á so s  módon i n -  
d e k s z e l j f lk ,  éB e b b i l  a r e n d s z e r  s z e r k e z e t é t ,  sz im m e tr iá já t  meghatároz
zuk. A f o l y a d é k k r i s t á l y o k  egy va*y két  d im e n z ió s  p e r io d ik u s  r e n d sz e r t  
a lk o tn a k .  Az i l y e n  r e n d sz er ek  r e f l e x i ó s  maximumai k ö z ö t t i  tá v o lsá g o k a t  

az V. tá b lá z a tb a n  adjuk meg.
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V. t á b l á z a t

Egy d im en z ió s  re n d sz er :
l a m e l l á r i s  cí

Két d im e n z ió s  rend szerek :

Ferde d ’ 2= h2 *3̂  +V?bx2 -Phk axbx sin>»

o = / s xbx s i n f / - 1
P  ?  í r ?  P  í r ?Tterékszögfi d ’ = h e  + k b

hk

p r i m i t i v  o' = / a x bx /~^

Derékszögű d ’ 2 = hf ax2 + k' bx2  ̂ h + k = Pn

lap k özep ea  O- = /  ?axbx/~^

Hexagonal l a  d ^ =  ax2 /  h2 + k2 -  h k /
2 a x-P  

p r i m i t i v  o' = -7» -  
*3

J e l ö l é s e k :  d ^ j  a h k l  indexfi r e f le x ió k n a k  m e g f e le lő  r e c ip r o k  t á v o l s á g

ax , b x a r e c ip r o k  rácsok  o l d a l a i  
o' k é t  d im en z iós  p r im i t iv  c e l l a  t e r ü l e t e

Már s o k s z o r  h iv a tk o z tu n k  n r ö n t g e n d i f f r a k c ió v a l  k a p o t t  eredményekre.
E z é r t  i t t  c sa k  a l i p i d - v i z  r e n d s z e r  néhány s a j á t o s s á g á r a  mutatunk rá .  
T e k in tsü k  ism ét  a 7 .  é s  8. á b r á t .

R ö n t g e n d i f f r a k c ió s  képben a m i c e l l á s  o ld a tb an  néhány s z é l e s  c sú csok b ó l  
á l l ó  sáv t a l á l h a t ó  a 20-100 R-nyi tá v o lsá g o k n a k  és  egy  d i f f ú z  c s ú c s  a 
4 , 5  J? tá v o lsá g n a k  m e g f e le lő e n .  A k o a g e l  f á z i s b a n  é l e a  c s ú c so k  lép n ek  f e l  
mind a n agy ,  mind a k ise b b  távo lságok n ak  m e g f e le lő e n .  A f o l y a d é k k r i s t á l y -  
tartományban a napy tá vo lságok h oz  t a r t o z ó  c s ú c so k  é l e e e k ,  a 4 , 5  S -hez  
t a r t o z ó  c s ú c s  s z é l e s ,  d i f f ú z  A Tq vonal a szén h id rogén  lán cok  o lv a d á s
p o n t j á t  ad ja  meg. A k özép ső  f á z i s b a n  mért r ö n t g e n d i f f r a k c ió s  vonalak  
távo lB ágaránya  1: 1 /3  : l / 2  ‘.1 /7 ,  ez h e x a g o n á l i s  s z e r k e z e t r e  u t a l .  A. t i s z 
ta  f á z i s b a n  a l a m e l l á r i s  s z e r k e z e tn e k  m e g f e le lő  1: 1 /2  : l / 3  >1/4 arányo
k a t  m értek. A k özépső  é s  t i s z t a  f á z i s  k ö z ö t t  derékszögű é s  komplex hexa
g o n á l i s  f á z i s o k a t  t a l á l t a k .  E zek et  a s z e r k e z e t e k e t  a 8. ábrán m utattuk be.
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D is z p e r g á l t  l i p i d  aggregátum okról f é n y su g a r a k k a l  s z e r e z h e tü n k  még i n f o r 
m ációk at .  Méretük a d i s z p e r g á l á s  l e h e t ő s é g é t ő l  f ü g g .  Sűrűségűk az 
5 .1 0 “  ̂ g r /m l é r t é k e t  i s  e l é r i k .  Egy aggregátumban m integy  25 ooo molekula  
t a l á l h a t ó .  U l t r a h a n g - b e s u g á r z á s s a l  ezek  a "zavaros" r e n d sz er ek  á t l á t s z ó  
o ld a to k k á  a l a k í t h a t ó k  á t .  S zed im entáci.ós  é s  v i s z k o z im e t r ik u s  módszerek
í z t  m u ta tják ,  hogy a l a m e l l á r i s  s z e r k e z e t  még ekkor i s  fennmarad és  az

Aaggregátum m o lek u la sú ly a  1 .10  é r té k ű r e  csökken  az e lő b b i  20.10  h e l y e t t .  
H ason ló  é r t é k e k e t  mértek m i t o k o n d r iá l i s  f o s z f ö l i p i d e k n é l , amikor fok oza 
t o sa n  v i z e t  adtak az organ ik us o ld ó sz e r e k b e n  o l d o t t  l i p i d  o ld a to k h o z .

L i z o - l e t i c i n  i s  könnyen képez v í z z e l  o p t i k a i l a g  á t l á t s z ó  H s z p e r z  rend
s z e r t .  Ezek a z  aggregátumok 200  ?00 l i z o - l e t i c i n  m o lek u lá t  tarta lm aznak.

2 .  I r á n y f lu k t u á c ló k  v i z s g á l a t a

a /  I r á n y f lu k t u á c ló k  v i z s g á l a t a  f é n y su g a r a k k a l

Nematikus f o ly a d é k k r i s t á l y o k b a n  a m olekulák egy  r ö g z í t e t t  ir á n ib a  
ig y e k e z n e k  b e á l l n i .  Az e g y e d i  m olekulák ir á n y a  azonban f l u k t u á l  ez en  á t 
la g o s  i r á n y  k ö r ü l .  Az r  pontban l é v ő  m olekula ir á n y a  n / r /  k i s s é  különbö
z i k  az n_Q i r á n y t ó l .  Ezek a f lu k t u á c ió k  e r ő s  f é n y s z ó r á s t  eredményeznek.
Az e l s ő  k í s é r l e t e t  C h a t e la in  [Ch 5l] v é g e z t e  e l .  Abban az időben  azonban 
még nem tu d tá k  a s z ó r t  s u g á r z á s  f r e k v e n c i a - e l o s z l á s á t  m eghatározn i.  
O p t ik a i la g  e g y te n g e ly ű  a n y ^ m ln tá n  s z ó r t  s u g á r z á s  s z ö g  é s  e n e r g i a - e l o s z 

l á s á t  /  / a

t n t á s k e r e s z t m e t s z e t t e l  Í r h a t ju k  l e .  < > a term ikus á t l a g o l á s t
A

íelf (r ,t) = i fcf
a d ie le k tr o m o s  t e n z o r  f l u k t u á c i ó t  l e i r ó  r é s z e  / a z  r  pontban, t  i d ő p i l l a 

n a tb a n / ,  A -  2  ̂ C/w a fén y su g á r  h u llám h ossza  vákuumban. wQ. kQ, i  
a b e e s ő  f é n y  f r e k v e n c i á j a ,  h u llám vektora  és  p o l a r i z á c i ó s  eg y s é g v e k to r a ,  
Wj, k j , f  ugyanezek a m ennyiségek a s z ó r t  f é n y r e  von atkozóan .

A d ie le k tr o m o s  t e n z o r  f l u k t u á c i ó j a  a 6 n /r ^  d ir e k t o r  f l u k t u á c ió j á b ó l

d!2dw
do

2 X
-  J di J dt 60f l (o,o') í e i£ (r , t) >

a  = i 0 -  * i

/w<< w /  az e n e r g i a - ,  

az im tm lz u s v á l to z á s t  Í r j á k  l e .

szárm azik .  n / r /  = nQ + fin

- o
3 8 5



Szim m etriaokokból $ n v e k t o r t  kél; komponensre c é l s z e r ű  b on tan i:  

az e g y ik  a / £ ,  n /  s ik b a n ,  a másik a s í k r a  m erő legesen  h e ly e z k e d ik  e l .

S2 = ( no x Q) ( Q s i n f ) _I 

- 1  = -2  x - o

Leftven i  = e i ,  f  = e . f ;  / a  = 1 , ? / .  í g y  a d i f f e r e n c i á l i s  h a tá sk e -
Z)' CL " " C l  —  (X p

r e e z t m e t s z e t  t i s z t á n  g eo m e tr ia i  r é s z é r e  ' i a f 0+ i0f ct/ , az s  w/  
rá s f i iggvén yre  bomlik s z é t ,  n e v e z e t e s e n

- f e r  = - h  ^  s a ( Q 'w) ( V o  + V « ) 2
a = l , 2

ahol +”

SU(Q'“) = l í  | dt e"1“*1 < ínQ(-Q,o) ína(Q,t)
-  OO

és

6na ( Q' 0  = { dF e lQ " 6nr1( r >t )

a k o r r e l á c i ó s  függvények F o u r ie r - t r a n s z f o r r n á l t j a i .

Az tr& n y f lu k tu á c ló  s t a t i k u s  r é s z e

Ha a k o o r d in á ta r e n d sz e r  z t e n g e l y é t  az no á t la g o s  o r i e n t á c i ó - d i r e k c i ó s  
v e k t o r  Irányában v e s sz ü k  f e l ,  az i r á n y f lu k t u á c ió t  n ^ / r /  é s  n ^ / r /  komponen
sek  s e g í t s é g é v e l  Ír h a t ju k  l e .  Az n / r /  irányvektorn ak  r  és r* h e ly e n  f e l 
v e t t  é r t é k e i  k ö z ö t t  a t é r b e l i  k o r r e lá c ió t ;

k T -  £  p
< n r / £ /  = ny / í / n y / í * /  = e K e r V ---------

ffigírvénnyel j e l l e m e z h e t j ü k ;  f e l t é t e l e z v e ,  hos;y a r e n d sz e r t  egy  
K = rugalmas á l la n d ó  j e l l e m z i .  R = r  -  r* j e l ö l é s t  a l k a l 
maztuk. £ A k o r r e l á c i ó r a  j e l l e m z ő  h o s s z .
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A su g á rz á so k  sz ó r ó d á sa  a k o r r e l á c i ó s  fiigprvény F o u r ie r - fcran sz forrn á ltjáva lt 
azaz a

"? o k ,  »  T

O r n s t e ln - Z e r in ik e  t ip u s u  sz ó r á s fü g g v é n n y e l  arányosak , k a h u l lá m v e k to r t ,  
.CL az anyag t é r f o g a t á t  j e l ö l i .  H m ágneses térb en  a k o r r e lá c ió n  h o ssz

■ík H

e g y e n l ő s é g g e l  adható meg. Xa az eg y ség n y i  t é r f o g a t  s z u s z c e p t i b i l i t á s a .

A g y a k o r l a t i  e s e t e k b e n  n e r s z e  le g a lá b b  három rugalm as á l la n d ó v a l  k e l l  
je l lem ez n ü n k  a r e n d s z e r t ,  é s  ekkor

7.

<  | n  ( k ) |  >  =  f l k B T

K ,  , k ?  +  K  k ?  +  x  H 2  33 2 j a  1 Aa
ö s s z e f ü g g é s t  k e l l  h aszn á lnu n k . Az i r á n y f lu k t u á c ió k  k o r r e lá c ió s  h ossza  
10 kG m ágneses t é r b e n  mikron nagyságrendi! , ig y  v i z s g á l a t á r a  c sa k  a f é n y 
su garak at  h a s z n á lh a t j u k  f e l .

Az i r á n y f l u k t u á c i ó  a r e n d s z e r  d ie le k tr ^ m o s  á l la n d ó j á t  m o d u lá lja .  Az 
e / r /  d ie ie k tr o m o s  t e n z o r  ism er e téb en  a f é n y s z ó r ó d á s  s z ö g e l o s z l á s á r a

_*>_ i e W  „ ■ >

I n l ( ? i )  I * >  ( i i f 2  +  i 2 f l ) 1  +  < l n 2 ( ^ 1 >  ( i 2 f 2  +  f 2 A 2 )

ö s s z e f ü g g é s  ad ód ik .

F e l t é t e l e z z ü k ,  hogy a f é n y  w f r e k v e n c iá j a  w »  nem v á l t o z i k  a s z ó r á s  

fo lyam án .

Nagyságrendi b e c s l é s  a la p já n  az i r á n y f lu k t u á c ió b ó l  származó szóród ás

da, -5“  x « g ű r i 8é g f lu k t u á c ió b ó l  származó
f i  O  V 2  A  ^  ö  Í J

(k a) s z ó r á s

k- 1  az o p t ik « i  h u l lá m h o ssz ,  10^ R nagyságrend « , a 2 5 Ä a m olekulapugár.

íg y  már é r t h e t ő  a nagymértékű f é n y s z ó r ó d é n ,  z a v a r o e s á g ,  am elyet ta p a sz 
ta lu n k  f o ly a d é k k r i s t á l y o k b a n  az i z o t r ó p  fo lyad ék ok h oz  k é p e s t ,  továbbá,  
hogy a s z ó r t  f é n y  e r ő s e n  d e n o l a r i z á l ó d i k ,  é s  a mágneses t é r  h a to sá r a  a
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a f é n y s z ó r ó d á s  csökken . M ivel az e l a s z t i k u s  á l la n d ó k  é s  a T h őm érsék le t  
v i s z o n y l a g  csak  k i c s i t  v á l t o z i k ,  a nematikus tartományban a k o r r e lá c ió s  
h o s s z  é s  a s z ó r á s i  h afcásk eresz tm atszet  ia  gyenge h S m é r sé k le t fü g g é s t  mutat.

K isszögf l  f é n y e z ó r ó d á sb ó l  a k ö v etk e ző  in form ác iók at  s z e r e z h e t j ü k  a f o l y a 
d é k k r i s t á ly o k r a  vonatkozóan!

a . /  H * 0 e s e t é b e n  a K rugalm as á l la n d ó k a t ,  Kaa /K35 hányadost

b . /  e r i s  m ágneses t é r b e n  x .  ism er e téb en  a három rugalm as á l la n d ó t  h a tá -  
r o z h a t ju k  meg.

A r é t e g t á v o l s á g  f l u k t u á c i ó j a

A szm ektikus  fo ly a d é k o k ,  mint l á t t u k ,  f o l y a d é k r é t e g b i l  épülnek f e l .  A 
r é t e g e k  k ö z ö t t i  t á v o l s á g  azonban nem á l la n d ó ,  t o r z u lá s  lá p  f e l  bennük, 
ru galm asság  k e l e t k e z i k ,  a r é t e g e k  k ö z ö t t i  t á v o ls á g  f l u k t u á l .

K ü ls5 t á r  n é lk ü l  k i s  k im ozdulásokra  a szabad e n e r g ia

= F + —1— B ( 3u V\ - U ' 32u
O 2 B \ 3z I + 2 1 3X i

alakban í r h a t ó .  Az e lő b b i  m egfonto lásokhoz h ason lóan  a s z ó r t  su gár
zás  i n t e n z i t á s a

m en nyiséggel arán yos .  A r é t e g e k  k ö z ö t t i  t á v o l s á g  azonban néhány 
Angstrom. íg y  a j e l e n s é g  tanulmányozásakor i s  néhány Angströmnyi hullám -  
h o sszu sá g u  s u g á r z á s t ,  t e h á t  r ö n tg e n -  vagy neutronhullám okat k e l l  v á l a s z 
tanunk.

7 .2 .  Az i r á n y - f l u k t u á c i ó k  dinamikájának v i z s g á l a t a  f é n y s z ó r á s s a l

Az i r á n y f lu k t u á c ió k  i d S b e l i  v i s e l k e d é s é t  LeBlie és  [Le 66, Cr 69}
v i z s g á l t a  a h id rod in am ik a i  e g y e n l e t e k  f e lh a s z n á l á s á v a l .  S zer in tü k  az i r á n y -  
f lu k t u á c i ó k  v i s e l k e d é s é t  k ö z e l í t ő l e g ,  egym ástól f ü g g e t l e n  két  módus, k ét  
r e l a x á c i ó s  fo ly a m a t  h a tá r o zz a  meg. Az egy ik  nem atikus s z e r k e z e t ,  egy mo
le k u la k o n f ig u r á c i ó  e l c s a v a r o d á s á b ó l  származó la s s ú  r e l a x á é i ó ,  amelynek  
s e b e s s é g é t  KQ'/ n mennyiség h a tá r o z z a  meg. A s z e r k e z e t  e lc sa v a r o d á sá b ó l  
származó nyomatéket a s ú r ló d á s  eg y e n s ú ly o z z a  ki.

< Iu (q ) I 2 >
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A másik r e la x á o ió  az *nyag t ö b b i  r é s z é b e n  l é t r e j ö v ő  e f f e k t u s ,  am elyet a?, 
ö r v é n y lé s  d i f f ú z i ó j a  h a tá r o z  meg.

A fén y su g a r a k  sz ó r ó d á s é t  l e i r ó  s z ó rá s fü g g v é n y  Így  k é t  L arentz-form áju  
függvén y  s z u p e r p o z íc i ó j a :

S„ (Q -“ ) = s „ ( q ) - f

Az u_„ la s s ú  módusza s a

g.vors módusza

2 ^W + 10,

K.Qu —-s-s n

— n-aL-
lü2 + u Fa

uf  '  ~ r  ° 2

k ö z e l í t ő  k i f e j e z é s e k  adhatók meg. Fénysugarak e s e t é b e n  Q -  10^em ~\
t. -i n _ i

Így  u g ^ 10y se c  , mig uF  ̂ 10 ' s e c  é r té k e k  adódnak.
p

A s z ó r á s fü g g v é n y  e l s ő  t a g ja  a l a t t i  t e r ü l e t  n Q Vu , a második ta g ja  
a l a t t i  nQ /u p .  Tehát a második c s u c s in t e n z i f c á s  10 - e l  k is e b b

/K = 10~6 d in ,  P s*  l g / « ’, n = 0 ,1  p o l s s e / .

M egjegyezzük, hogy a h a n g t e r j e d é s i  s e b e s s é g  f o ly a d é k k r i s tá ly o k b a n
C O

10-3 c m /s e c ,  amihez w ** 10 / s e c  f r e k v e n c ia  t a r t o z i k .

b . /  M ap;rezonancla-v lz3p;álatok f o ly a d é k k r i s tá ly o k b a n

I z o t r ó p  f o ly a d é k o k  v iz s g á la t á n a k  e g y ik  ism e r t  módszere a magmágneses 
r e z o n a n c ia -m ó d sz e r .  P ara - a z o x y -a n l z o l on 1z o t r ó p f o ly a d é le - á l l a potban,
H = 7300 G mágneses t é r  m e l l e t t  egy 0 ,1  G r e z o n a n c ia  v o n a la t  [Sp 53] 
m érték . A m agrezonancia  j e l é t  a h id ro g én  atom s n in j e  s z o l g á l t a t j a .  
I z o t r ó p f o ly a r l é k - á l la p o t ban a h id rogén ek  i z o t r ó p  helyezk ed nek  e l  a rend
s z e r b e n ,  innen  a z  egy  v o n a l .

A h őm érsék le t  c s ö k k e n t é s é v e l  ennek a j e ln e k  az am plitúdója  le c sö k k e n ,  
é s  a f o l y a d é k k r i s t á l y - á l l a p o t b a n  három komponens j e l e n i k  meg. A szom szé
dos c s ú c so k  k ö z ö t t i  tá v o ls á g  5 ,3  G . , i n t e n z i t á s u k  aránya ? : 5 :? . S z i lá r d  
k r i s t á l y o s  á l la p o t b a n  ez  a s t r u k tú r a  m egszűnik , egy h egves  c s ú c s  s z é l e s  

a lapon j e l l e g ű  j e l e t  kapunk.
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Az 54 .  ábrán három anyagmintán k apott  r e z o n a n c ia j e l e k e t  h a s o n l í t j u k  
ö s s z e .

H H
PA A I I

H - C - H H — c — H
\  /

p a r a -a z o x y -  ■ 0 -  Q ~  < f~ > -  Q
a n i z o l  /

0 -

D Dv  ?
D.

D-PAA

A

Ó ^ - DO - N Nt _ < 3 - 0 / C  D 

o

PAF rt H
I I

para-azoxy- H — C —  C — ^ h  H
, x  i i  A A a a A

H 0 - O ' V  . c - c - H  /  \
V - O ' 0  I
/  H H

o-

54. ábra

A D-PAA abban k ü lö n b ö z ik  a PA A -tó l,  hogy a m e t i l  c s o p o r t  h i d r o g é n j e i t  
d eu te ro n ra  c s e r é l t ü k  k i .  í g y  a m a g r e z o n a n c ia - je l  c sak  a bonzolgvürü  
h i d r o g é n j e i t ő l  szárm azh at,  A j e l  k ét  nrffa d u b le t t b S l  és  egy gyenge köz
p o n t i  v o n a lb ó l  á l l .  A j e l  a la k ja  a t e l j e s  f o ly a d é k k r i s t á l y - á l l a p o t b a n  
v á l t o z a t l a n  marad, csak  a c s ú c so k  k ö z ö t t i  t á v o l s á g  nfl a h őm érsék le t  
c s ö k k e n t é s é v e l .  Az i z o tr ó p f o ly a d é k -á t m e n e t l  h ő m é r sé k le te k e t  0 , 5  C -a l  
m e g k ö z e l í tv e  v i s z o n t  a k ö zp o n t i  c s ú c s  h i r t e l e n  növekedni k ezd ,  a c sú c so k  
k ö z e l  k e rü ln ek  egymáshoz., é s  a k ö z p o n t i  c s ú c s  i n t e n z i t á s a  a szomszédos  
c s ú c so k  i n t e n z i t á s á n a k  5/ ? - s z e r e s e .

A a z é ls f t  c s ú c s o k  t e r m é s z e te s e n  az i z o t r ó p  f á z i s b a n  nem lépnek f e l ,  csak  
egy keskeny vonni marad. J a ln  f Ja 5 5 ]  a j e l e n s é g e t  a következőképpen  
m agyarázta .  •*. m olekulák egy r f'sz"  ig y e k s z ik  a mágneses t é r  Irányába be
á l l n i .  Ezek p o t e n c i á l i s  e n e r g i á j a  k i c s i  é s  k é t  s z a t e l l i t »  vonalat; adnak.
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Azok a m olekulák , melyek nem á l ln a k  be a t é r  Irányába, nagyobb e n e r g iá 
v a l  re n d e lk e z n e k ,  szabadabban fo rogn ak .  Ezek okozzák a gyenge k ö zp o n t i  
v o n a la t .  Az i z o t r ó p f o ly a d é k - f á z i s á t m e n e t b e z  k ö z e l  / 0 , 5  °C/ ezeknek a mo
le k u lá k n a k  a száma h i r t e l e n  m egnövekszik ,  e z é r t  a k özp on ti  c s ú c s  I s  meg
n ö v e k s z ik ,

A h ő m é rsé k le t  c s ö k k e n é s é v e l  a c s ú c so k  k ö z ö t t i  t á v o l s á g  nő, annak megfe
l e l ő e n ,  hogy a m olekulák o r i e n t á c ió j á n a k  fo k a  i s  n ő .  A PAF a le g jo b b a n  
i r á n y r e n d e z e t t  nem atikus anyag b  f e n t i  p é ld ák  k ö z ü l .

PAF magas h ő m é r sé k le te n  a PAA-hoz h a so n ló  v o n a la t  ad. A ’^ m é r s é k le t  c sö k 
k e n t é s é v e l  a k ö z p o n t i  v o n a l  csökken  é s  k é t  m e l lé k c sú c s  j e l e n i k  meg. Végűi 
a PAF-ban ö t  c s ú c s  t a l á l h a t ó .  Mivel ez a k é t  m olekula  csak  abban k ü lö n 
b ö z ik  e g y m á s tó l ,  hogy a m e t í l  c s o p o r t  h e l y e t t  az  e t i l  c s o p o r t o t  t a r t a l 
mazza, a k é t  újabb c s ú c s  f o r r á s á u l  az e t i l  c so p o r to k  CHp-jét k e l l  meg
j e lö l n ü n k ,  /v a g y  az e t i l  c s o p o r t  sok k a l o r i e n t á l t a b b  f á z i s t  a l a k i t  k i / .

A m agrezon an c ia -von a lak  a la k j á b ó l  a m olekulák CH^CH^, gyök ein ek  f o r g á s á 
ra  vagy  d i f f ú z i ó j á r a  k ö v e t k e z t e t h e tü n k .  Nem Bzabad megfeledkeznünk azon
ban a r r ó l ,  hogy a magmágneses rezon an c iam érések  m indig  mágneses térben  
tö r t é n n e k ,  ami a m olekulák  o r i e n t á c i ó j á t  n ö v e l i .

A rendparam éter mérése

A m olekulák  dipólmomentumai, a k ü ls ő  H0 mágneses t é r h e z  
5H = 3/u r ~ 'V 3 c o s r p - 1 /  t é r e r ő s s é g g e l  já ru ln a k  h o zzá ,  a m olekula  

m ágneses momentuma, p A m olekulákat  ö s s z e k ö tő  r v e k t o r  é s  a k ü ls ő  /H#/  
t é r  / z  I r á n y /  á l t a l  l e z á r t  s z ö g .  Ha a nem atikus anyag m o lek u lá i  ß ren d -  
p a ra m éterre l  j e l l e m e z h e t ő  rendben h elyezk ed n ek  e l ,

ö s s z e f ü g g é s s e l  adható meg. Az x , y , z ,  k o o r d in á ta r e n d sz e r  é s  a m olekulához  
r ö g z í t e t t  í  , i) , £ k oord ih á t^ k  s z ö g v i s z o n y a i t  a

ö s s z e f ü g g é s  adja meg, ahol Q a t é s  a z tenotelv , a é s  a z-C s i k  nor. 
m á l lá s ,  Y a m -le k i i la  hosrzt en ge lyén ak  az r v e v to r r - ' l  b e z á r t  s z ö g e .

c o s  "f = c^ s  Y c o s  9 + s i n  Y s i n  $  s i n  8
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& a 0 -  0 q . 0 r  v e k t o r ,  0 O a t é r  i r á n y á t  t a r t a l m a z ó  s í k  a z im u t j a  

S a m o le k u lá k  h o s s z t e n g e l y é n  h a l a d  é t .

6H m érésével

5H_________  1 fiH,
1 -  s i n 2 Y ^ k a x

ö s s z e f ü g g é s  a la p já n  a rendpsram éter m e g á l la p í t h a t ó .

I r á n y f lu k t u á c ló k  v i z s g á l a t a

Az i r á n y f lu k t u á c ló k  m odu lá lják  a molekulákban lé v ő  d ip ó lo k  k ö z ö t t i  k ö l 
c s ö n h a t á s t .  A d i p ó l - d i p ó l  k ö lc s ö n h a t á s  m odulá lása  m a g sp in -re la x á c ió h o z  
v e z e t .  A Pkh é s  RAP b en zo l  gyürüpárjában l é v ő  protonok k ö z ö t t  f e l l é p ő  
d ip ó l  k ö lc s ö n h a t á s  okozza a nem atikus f á z i s r a  j e l l e m z ő  d u b le t t  spek tru 
mot. A b en zo l gyűrű p ro ton  p á r j a i  k ö z ö t t i  d ip ó l  k ö lc sö n h a tá s  m odulálása  
s p in r e l a x á c ió h o z  v e z e t .  K é t f a j t a  s p in r e l a x á c l ó  l é n  f e l :  Tj lo n g i t u d in á 
l i s  é s  Tp t r a n s z v e r z á l i s  r e l a x á c i ó .  M agrezonancia-m ódszerre l  a re
l a x á c i ó s  idő m érhető . Tj szám ítások  s z e r i n t  |B1 69I a k övetk ező  kap
c s o la t b a n  van az i r á n y f lu k t u á c ió  k o r r e lá c ió s  fü g g v é n y é v e l:

jjs  a d istnágneses s z u s z c e p t i b i l i t á e  a n iz o tr ó p  r é s z e ,  d /Q /  a hullámok  
sű r ű s é g e .  R a p ro to n  párok k ö z ö t t i  t á v o l s á g .  <i>0 a Larm or=frekvencia.

E r e l a x á c i ó s  id ők  v á l t o z á s á t  a f á z i s á t m e n e t  környékén B l ín c  [ B l  6 9 ]  
tanu lm ányozta .

1

ahol
/w /  a< Ő n  . 6 n ( t ) >  s p e k t r á l  s ű r ű s é g e ,  azaz■■ o
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Dinamikai vl. z g g á la to k .  Impulzus /a p ln ecb ó ~ /~ m 6' lsger

A z irán yú  mágneses t é r  az anyagmintában Ki = * /  k i f e j e z é s s e l  a d 
h a tó  meg. A m olekulák d i f f ú z i ó s  mozgásuk során  ez en  az inhomogén téren  
áth a la d n a k ,  e z é r t  e r e d e t i  /  o>0 = H /  L arm or-frek ven e iá ju k  m eg v á lto z ik ,  
ami a t r a n s z v e r z á l i s  m á g n e se z e t ts é g  o s i l l a o o d á s á h o z  v e z e t .  Az 
m = Mx + iMy t r a n s z v e r z á l i s  m á g n e se z e t t s é g  az xy s ik b an  p r o c e s s z á l .
Az im pu lzus  magmágneBes rezo n a n c ia m ó d sz er n é l  a 9 0 ° - o s  im pulzus u tán  
T i d ő v e l  a 1 9 0 ° - o s  im p u lz ú st  ú jr a  f ó k u s z á l j u k .  A m á g n e se z e t t s é g  i d ő -  

f ü g g é s é r e  ekkor

m / t /  = m exp .  f i  u t +  ÍY / ^ t /  / t -2  x /  -  ..5—  + — . ~]
°  L  0 12 íj J

k i f e j e z é s  adódik .

A s p i n e c h ó - j e l  t  = ? t  id őpontban  k ezd őd ik .  A j e l  am plitú dója  az Alkalma

z o t t  t é r g r a d i e n s t ő l  é s  a d i f f ú z i ó s  á l la n d ó t ó l  f f ig r .  l£ 7  az echo am plitú 
dójának m ér ésé v e l  a t á í g r a d i e n s  v a g y  r ö g z í t e t t  G m e l l e t t  t  függvényében  
d m egh atározh ató .  A 9 0 ° - o s  é s  a 1 8 0 ° - o s  im pulzus k ö z ö t t  a molekulák e l 
m ozdulása h o z z á j á r u l  az echo c s i l l a p o d á s á h o z .

A g r a d i e n s t  gyakran e g y - e g y  r ö v i d  6 s z é l e s s é g i !  im p u lz u ssa l  á l l i t  julf, e l ő .  
E zek et  az Im pulzusokat s  9 0 ° - o s  é s  a 1 8 0 ° -o s  j e l  u tán  a lkalm azzuk. í g y  
a m olekulák  m ozgását a t é r  impulzus k ö z ö t t i  A in te rv a l lu m b a n  d e t e k t á l 
h a t j u k ,  és az e c h ó j e l  c s i l l a p o d á s á r a

m(A) = mQ exp / -  A /

k i f e j e z é s  ad ódik .
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3 .  A  r e z g é s i  s p e k t r u m o k  t a n u l m á n y o z á s a  a R a m a n -  é s  a z  I n f r a v ö r ö s - s p e k 
t r o s z k ó p ia  r iódsgerével

Az elBŐ in fr a v ö i 'ö p -  éa R am an-spektroszkóp ia i  v i z s g á l a t o k  [S’s  45] crjak 
c s e k é l y  e l t é r é s e k e t  m utattak  a mért nagyszámú spektrumvonalban a f á 
z isá tm e n e te k  so r á n .  Amer [Am 70] m ér é se ib ő l  v á l t  n y i lv á n v a ló v á ,  h osy  
a PAA-ban csa k  Itét spektrumsáv van , amelyek érzékenyek  a rr a ,  hogy az 
anyagminta s z i l á r d ,  nem atikus vagy i z o t r ó p  f á z i s b a n  van . Ezek a p-Wok 
30-100  éa I 225- I 3OO cm- 1 - i g  te r je d n e k .  A legpon tosabb  Raman-mérésokét 
B u lk in  £ßu 7Í] k í z ö l t e .  S p e c tra  P h y s io s  Model 125 He-He l é z e r r e l  
/ 6 0  mW t e l j e s í t m é n n y e l /  f e l s z e r e l t  s p e k tr ó m é te r r e l  v é g e z t e  a m éréseket.  
A f e l b o n t á s a  1 om"1 v o l t .  Az 55. ábrán a p o l i k r í s t á l y o s  anyagmintán  
mért spektrum okat m utatjuk be s z o b a h ő m é r s é k le t tő l  a s z i lá r d - n e m a t ik u s  
f á z i s á t m e n e t i g .

A sz o b a h ő m é rsé k le ten  mért spektrum négy  csúcsból.  és két  v á l l b ó l  á l l .  
Amikor a m inta h ő m é r sé k le té t  90 ° 0 - r a  e m e lté k ,  a csú osok  I n t e n z i t á s a  
CBÖkkent éB az öbszss c s ú c s  1 -?  cm“ ^-nek m e g f e le lő  f r e k v e n c iá v a l  e l 
t o l ó d o t t .  Ahogy k öze led ü n k  a  fá z is á t m e n e t -h ő m é r s é k le t h e z  /1 1 8  °C /,  a 
v á l t o z á s  egyre  d r a s z t ik u s a b b .  ? ° C -a l  a f á z i s á t m e n e t  a l a t t  a korább!) 
é l e s  55 om~*~<»8 v o n a l  s z é l e s s é  v á l t o z o t t .  Ez a s z é l e s e d é s  nem szár
mazhat a " h ő m é r s é k le t i” k i s z é l e s e d é s b ő l ,  m ivel  a 37 cnT^-es von a l  
még m indig é l e s .  A d - f  spektrumoknál lá t h a t ó a n  a ap ektrum változás  
egyre  h i t á r o z o t t a b b á  v á l i k .

Ezek a  spektrum vonalak a  r á c s r e z g é s e k b ő l  származnak. A f r e k v e n c ia  csök
k en ése  m a ló g  az u ltr a h a n g  t e r j e d é s i  s e b e s s é g v á l t o z á s s a l ,  amint a z t  
a .-p o n tb a n  l á t t u k .

A f á z i s á t m e n e t  so r á n  a spektrumban nagyobb v á l t o z á s  k ö v e t k e z ik  b e .
Ez l á t h a t ó  az 56. ábrán. '*0 cm - n é l  v i s z o n y l a g  h a t á r o z o t t  csúcs  mel
l e t  50 é s  70 crn - n é l  s z é l e s  vonalak  lá t h a t ó k .  17 cm_ 1 -.nél f e l  k e l l  
f ig y e ln ü n k  egy  c s ú c s r a  a nagy h á t t é r  m e l l e t t .

Az i z o t r ó p - f o l y a d é k - f á z i e b a n  a korábbi von a lak  e l tű n n e k ,  vngy a 
R a y le ig h -a z  órás  m ia t t  l á t h a t a t la n n á  v á ln a k .

3 9 4



55.  ábra
P o l i k r i s t á l y o s  PM Raman-spektrumának hőm érsékletfÜ B^ése  
k r i s t á l y o s  Á lla p o tb a n ,  a nematikus f á z i s á t m e n e t !  pont 
f e l á  k ö z e l e d v e .
a. 25°C, b. 90°C, c .  116°C h őm érsék le tek en ,  
d - f - i g  tovább i 0, 3°C-oa h ő m é rsé k le tem elé s  e s e t é n
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A három v o n a l  i n t e g r á l t  in t e n z i t á s á n a k  h őm érsék le tfü gR ése  az 5 7 .  ábráni

l á t h a t ó .  L á th a tó ,  hogy & 70 cm - e s  von a l  a s z i l é r d -n e m a t ik u s  f á z i s á t 
menet so r á n  e l t ű n i k ,  a másik k é t  v o n a l  i n t e n z i t á s a  h i r t e l e n  le c sö k k e n .  
Ez a k é t  módusz l e  e l t ű n i k  azonban a nem&tikusT iz o t r ó p  f á z i s á t m e n e t  
során .

Az eredményeket k v a l i t a t l v e  a k övetkezőképpen  é r t e lm e z h e t jü k .  S z i l á r d

f á z i s b a n  a ^ 3- °  -d > -O -C T Í ,
0 5

m olekulák  párhuzamosan, egym ástó l  f é l i g  e l t o l v a  helyezkednek  e l .  A két  
szom szédos benzolgyűrü  egymás m e l l e t t  van , de az e g y ik  m olekula  CĤ O 
c s o p o r t j a  a szom széd os  m olekula  N-,0 r é s z é v e l  e r ő s  k ö lcsön h atásb an  van.

56 .  ábra
PAA Bimnn-spektruma nem atikus f á z i s b a n ,  120 °C-on
/ a . -  g ö r b e /  és  i z o t r ó p f o ly a d é k - f á z i s b a n ,  140 °C-on  
/ b . -  g ö r b e /

57. á.bra
Három Raman-vonal i n t e g r á l t  in t e n z i t á s á n a k  v á l t ó  
z á sa  s z l lá r d -n o m a tJ k u s  / s z - n /  é s  n e m a t ik u a - iz o tr ó p -  
f o ly a d é k  / n - i f /  f á z i s á t m e n e t  során
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Nematlkus f á z i s b a n  a m olekulák  még tö b b é -k e v é sb é  párhuzamosan á l ln a k  b e ,  
de a m olekulák h e l y z e t e  nem r ö g z í t e t t ,  és tö b b é -k e v é sb é  szabad  r o t á c i ó s  
mozgást v é g e z n e k ,

A 70 cm” 1 e l t ű n é s e  arra  u t a l ,  hogy az a m olekulák r e l a t i v  h e l y z e t é t ő l  és  
i r á n y é t ó l  e r ő se n  f ü g g .  A m ásik k ét  von al nem atlkus f á z i s b a n  fennmarad,  
i g y  a k ö z e l i  r e n d t ő l  k e l l  f ü g g n ie .

A k a p o t t  eredm ényeket a k övetkezők ép nen  é r t e lm e z h e t j ü k .  K r i s t á l y o s  f á 
z i s b a n  a f á z i s á t m e n e t h e z  k ö z e le d v e  e g y e s  r á c se r ő k  fennmaradnak, mások 
e l v e s z í t i k  h a tá s u k a t .  Ez a z t  ered m én y ez i ,  hogy e g y e s  r á c s r e z g é s e k  f r e k 
v e n c i á j a  a k is e b b  f r e k v e n c iá k  f e l é  t o l ó d i k  e l .  A f e r r o e le k tr o m o s  anvagok  
f á z i s á t m e n e t é h e z  h a so n ló a n  lá g y  / s o f t /  móduszok lép n ek  f e l .

Egy m ásik é r t e l m e z é s i  l e h e t ő s é g ,  hogy az ö s s z e s  r á c s r e z g é s  f r e k v e n c iá j a  
ás s á v s z é l e s s é g e  lé n y e g é b e n  á l la n d ó ,  k iv é v e  csak  egy "móduszt", amely 
e r e d e t i l e g  6S cm- 1 - n é l  v o l t  és  a h őm érsék le t  n ö v ek ed ésé v e l  a f r e k v e n c iá j a  
g y o rsa n  n u l l á r a  c s ö k k e n .  Csak egy " s o f t  modus" van .

A nem atlkus f á z i s b a n  é s z l e l t  cs i iosok  minden v a l ó s z í n ű i é *  s z e r i n t  a 
t r a n s z l á c i ó s  é s  r o t á c i ó s  móduszokból származnak, amelyek f r e k v e n c iá j á t  
az azoxy é s  m eto x i  csop or tok n ak  a szom szédos m olekulákkal v a ló  k ö lc sö n 
h a t á s a i  h a tá r o zz á k  meg. Ezek d ip ó l  k ö lc s ö n h a tá s o k ,  amelyek éppen a nema- 

t ik u s  f á z i s  l é t é é r t  f e l e l ő n e k .

A m olekulák g á t o l t  r o t á c i ó s  mozgásánál a f r e k v e n c iá k  a f ő t e h e t e t l e n s é g i  
momentummal f o r d í t v a  arányosak . A h o sszú k á s  molekulának két t e h e t e t l e n 
s é g i  nyomatéka é s  a é s  b t e n g e ly e k  irányában k ö z e l  azon os ,  mig a harmadik 
/ c  i r á n y ú /  l é n y e g e s e n  k i s e b b .  í g y  f e l t e h e t j ü k ,  hogy a 17 cm" - e s  vonal  
a m olek ula  r o t á c i ó s  m ozgásáb ó l,  a '*0 om 1 a m olekula-hossz ,  t e n g e lv  i ráncá
ba h a lad ó  g á t o l t  t r a n s z l á c i ó s  mozgásból szárm azik . I z o tr ó p  fo lyadékb an  
ez  a módusz lé n y e g éb en  szabad t r a n s z l á c i ó s  mozgássá v á l i k .



F*
iá

4«
k 

ae
kíU

g
A magasabb 12?5 ~ 1300 cm" -e s  sáv v ise lk ed ésé t Amer t is z tá z ta . A mért
spektrumok az 58. ábrán lá t h a t ó k .

(or*)

58 .  ábra  
P -a z o x y - a n iz o l  spektrum ai

Ezek a spektrumok n é g y  szimmetrikus 
vona l r a  bonthatók: 1246 + 2 ,  1252,
1261 és 1276 c m " 1 .

I n t e n z i t á s v i s z o n y u k  3 ,7  s 1 i4 ,  2: 
16 , 3. A h őm érsék le t  n ö v e lé s é v e l  a 
három a lacsonyabb  fr e k v e n c i á j ú  vonal  
i n t e n z i t á s a  gyorsan  CBÖkken és  egy  
s z é l e s  sávvá  a la k u l  á t .  Az 5 9 . ábrán  
az 1246 cm- 1  v on a l  i n t e g r á l t  in t e n 
z i t á s a  l á t h a t ó ,  a h őm érsék le t  f ü g g 
vényében . L áth ató ,  hogy a s z i l á r d -  
nem atikus f á z i s á t m e n e t n é l  h i r t e l e n  
e s é s  k ö v e t k e z ik  b e .

59. ábra
Az 1246 cnf^-eB vonal integrált in
tenzit á s á n a k  hőmérsék l e t f ü g g é s e  az  
s z - n  é s  az  n-if fázisátmenet során

60 .  ábra
Az 1276 cm- 1 - e s  von a l f é l é r t é k -  
s z é l e s p é g e  f á z i s á t m e n e t e k  so r á n ,  
a h ő m é rsé k le t  függvényében
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Ugyanakkor a n e m a t ik u s - i z o t r ó p  f á z i s á t m e n e t n é l  n in c s  i l y e n  u g rá s .
Az 1276 cm“ ^ - e s  v o n a l  i n t e g r á l t  i n t e n z i t á s a  nem v á l t o z i k  a f á z is á t m e n e t  
so r á n ,  de a v o n a l  s z é l e s s é g e  ig á n ,  mint a 6 0 .  ábrán l á t h a t ó .

A három k ise b b  f r e k v e n c iá j ú  módusz a CHj0-/CgH((/ -N 0  c s o p o r t  r e zg ő  moz
g á sá b ó l  szárm azh at.  E z t  a m ozgást a szom szédos m olekulák k ö lc sö n h a tá sa  
e r ő se n  b e f o l y á s o l j a .  M ivel nem atlkus f á z i s b a n  a szom szédos molekulák  
r e n d e z e t t s é g e  l e c s ö k k e n ,  a m olekulák szabadon mozoghatnak. Annak v a l ó 
s z í n ű s é g e ,  hogy a k é t  szom szédos m olekula  r e l a t i v  h e l y z e t e  é s  iránya  
o ly a n  maradjoh, mint s z i l á r d  f á z i s b a n ,  lé n y e g e s e n  k is e b b ,  e z é r t  a vona
la k  i n t e n z i t á s a  l e c s ö k k e n .  A másik vonal s z é l e s s é g é n e k  h i r t e l e n  növe
k ed ése  a m olekulák  r o t á c i ó s  mozgásának m egkezdésére u t a l .

L á th a tju k ,  hogy a Raman-vonalak a szom szédos molekulák k ö z ö t t i  rö v id  
h a tó t á v o l s á g ú  k ö lc sö n h a tá so k r a  é r zé k e n y e k ,  a k ö z e l i  rend tanulmányozá
sának a Ram an-spektroszkóp i Jó k í s é r l e t i  módszere.

4 .  A f o l y a d é k k r i s t á l y o k  m lkrodinam lkájának v i z s g á l a t a  n eu tronokkal

A f o l y a d é k k r i s t á l y o k  h id r o g é n t  ta r ta lm a z ó  anyagok. A h id r o g én  la s s ú  
n eu tronok ra  von atkozóan  / 6 5 / 5  meV/barn/ nagy p z ó r á s i  h a tá s k e r e s z tm e t -  
s z e t t e l  r e n d e l k e z i k .  E z é r t  a la s s ú n e f t t r o n - s o e k t r o s z k ó p iá t  s ik e r e s e n  
a lk a lm a ztá k  h id r o g é n t  ta r ta lm a zó  anyagok mikrodinamikájának v i z s g á l a t á 
r a  (Eg 7 0 ,  Ba 6 7 ,  Ba 70] .

A k i s e n e r g i á j ú ,  h id e g  neutronok /E q % 5 meV/ k é t fé le k é p p e n  szóródhatnak  
az anyagmintákon!

a . /  r u g a lm a t la n u l ,  amikor neutronok az anyag kvantumos e n e r g ia n lv ó in  
e n e r g i á t  nyernek vagy  v e s z í t e n e k ,

b . /  k v á z ir u g a lm a sa n ,  amikor a m olekulák d i f f ú z i ó s  mozgásán nyernek vagy  
v e s z í t e n e k  e n e r g i á t .  /Ha a d i f f ú z i ó s  mozgás e lh a n y a g o lh a tó a n  k i 
c s i n y ,  n s z ó r á s  ru g a lm a s / .

Az e lő b b i  e s e t b e n  a mintára e ső  n eu tr o n e n e rg iá k  m e l l e t t  a Rama-snektro-  
szk óp iáb an  k a p o tt  spektrumokhoz h a so n ló a n  ru ga lm atlan  n e u t o n ín t e n z i t á s -  
c s ú c s o k  m érhetők. Az u tó b b i  e s e t b e n  a m intára e s ő  n eu tr o n e n e rg ia  köz fii  
a spektrum k i s z é l e s e d é s e  á l l a p í t h a t ó  meg.
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A kv Az i  rug aim as k i s z é l e s e d é s  L o r en tz -  t íp u s ú  sa já t  k o r r e lá c ió s  függvén y-  
n y el, azaz a szó r t in te n z itá s sa l arányos Lorentz-formáju szárásfEiggvény- 
n y e l  S(Q,u) é r t e l m e z h e t i .

N e v e z e te s e n  az

s /Q  a> /  .  J L  — ......g-
11 /DQ /+  u

ö s s z e f ü g g é s  Á l l  f e n n .  I t t  D a m olekulák d i f f ú z i ó s  á l l a n d ó j á t ,  Q a n eu tr o 
nok s z ó r á s  v ek to r  á t ,  liui a neutronok e n e r g i a c s e r é j é t  j e l ö l i .

S  = S - * o

hu = E -  Eo

!cQ = a mintára e s i  EQ e n e r g iá j ú

ü  » a mintán s z ó r ó d o t t  E e n e r g iá j ú  neutronok h u l 
lám vek tora i  .

A k v á z lr u g a lm ss  sp e k tr u m -fé l  é r t é k  s z é le s s é g é n e k  m éréséből a

AE = 2 h DQ2

e g y e n l e t  a la p já n  a m olekulák d i f f ú z i ó s  á l la n d ó ja  m eghatározható.  A f o 
ly a d é k k r i s t á ly o k  m o lek u lá i  asz im m etr iku sak , e z é r t  v á r h a t ju k ,  hogy a 
d i f f ú z i ó s  á l la n d ó  i s  a sz im m etr ik u s .  A d i f f ú z i ó s  á l la n d ó  a m olek ula ten 
g e l l y e l  párhuzamos é s  rá  m erő leges  Irányban killönbözrt. A v i s z k o z i t á s  
a sz im m e tr iá já b ó l  i s  k ö v e t k e z t e t h e tü n k  e r r e  az e f f e k t u s r a  /L ásd  I .  f e j e z e t /  

[Mi 4 6 ]  .

A n eu tronok  h a t á a k e r e s z t m e t s z e t e  a X p o la r i z á o i ó s  v e k to r ú  normál mó- 
duszon /  X $ ?/  m erniyioégsel arányos [Eg 70] .

A neutronok  érzék en yen  reagá ln ak  a r r a ,  hogy az anyag m olek ulá i  d i f f ú z i ó s  
móduszának p o l a r i z á c i ó s  v e k to r a  m ilyen  s z ö g e t  zár be a neutronok s z ó r á s -  

v e k t o r á v a l .
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í g y ,  ha e le tet  romos vagy n -^ n e s e s  t é r r e l  o r i e n t á l j u k  az anyagminta moleku
l á i t ,  a neutronok  Fzórá fisz ö l é n e k ,  i l l .  az anyagminta h e ly z e t é n e k  m egválasz
t á s á v a l  a d i f f ú z i ó s  Á l la n d ó t  m érhetjük  k ü lön  a molekulák h o s s z t e n g e l y é v e l  
párhuzamos é s  r á  meröle^en irányb an. Az anyagmintának és a neutronok  
h u llá m v e k to ra ln a k  v i s z o n y l a g o s  h e l y z e t ó t  a 61 .  ábrán m utatjuk b e .

§  12 lit

61 .  ábra
Az anyagminta D , az e le k tr o m o s  t é r é  é s  Q a  s z ó r á s v e k to r  
v i s z o n y l a g o s  e l h e ly e z k e d é s e  neut r o n - s z ó r á s - k i B é r l e t e k n é l

Abban az e s e t b e n ,  amikor a m olekula  d ip ó l  momentumának ili’ánya nem eg y e 
z i k  meg a m olekula  t e n g e ly e k  i r á n y á v a l ,  hanem a z z a l  b izon yos  szöp ^ t  z á r  
b e ,  t e r m é s z e t e s e n  az e lek tro m o s  térnek' a s z ó r á s v e k t o r r a l  i s  m e g fe le ld  
s z ö g e t  k e l l  b e z á r n ia .

B izon yos  e s e t e k b e n  a m olekulák  d i f f ú z i ó s  mozgása sem j e l l e m e z h e t i  i l y e n  
e g y s z e r ű  d i f f ú z i ó s  m o d e l l e l ,  a d i f f ú z i ó s  mozgás i s  különböző t ip u s u  moz
g á so k b ó l  t e v ő d h e t  ö s s z e  / p l .  tömegközéppont t r a n s z l á c i ó s  mozgása é s  r o 
t á c i ó s  d i f f ú z i ó  [La 6 r>] , de ez a k i é r t é k e l é s  j e l l e g é n  é s  a módszer j e l 
l e g z e t e s s é g é n  nem v á l t o z t a t ,

_ c  p  _ i

A m olekulák  t r a n s z l á c i ó s  d i f f ú z i ó n  á l la n d ó ja  10 '  cm se c  , é r t é k  k örü l  
v a n ,  i g y  a kváziruga lm aa  k i s z é l e s e d é s r e

J meV

é r t é k  v á r h a t ó .

A Rama n - sp e k tr o sz k ó p !  t á r g y a lá s á n á l  l á t t u k ,  hogy a fo ly a d é k k r i  L s t á l y - á l l a -  
o o tr a  jellemzCS e n e r g ia n iv ó k  a, 100 meV-osak ás 10  me^-nál ki aebb e n e r g iá -  
júak .  A n iv ó k  egymáshoz k é n e s t  m integy  5 »«7 t á v o l s á g r a  vannak, Tlyon  
e n e r g ia n iv ó k  tanulm ányozásához k i s  n eu tr o n e n e rRi á t  /Kp -« 5 meV/ c é l s z e r ű  
v á l a s z t a n i .  T erm észe tesen  ezek  az e n e r g ia é r t é k e k  anyagmintánként v á l t o z 
h a tn ak ,  de az é r t é k e k  e s e t i  egep k ü l ö n b ö z e s s e  nem m ó d o s ítja  a m ódszerrel  

szomben f o t t  k'ftvot'10!rnényokofc*
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Neutronokkal e d d ig  k é t  m érést  v é g e z t e k  [ J a  70 ,  B1 70] , de ezek  csak  
k i s  mértékben alkalm azkodtak  az f k - o k  Á l t a l  f e l v e t e t t  problémák J e l l e g é 
h e z .  /Az e l s ő  e s e t b e n  a m intára  e ső  neutronok e n e r g iá j a  EQ ■ 1? meV 
v o l t ,  a másik e s e t b e n  0 -  E -  5 , 2  meV Bzéles bemen« spektrumot h a s z n á l 
t a k . /

Az in té z e tü n k b e n  k o r r e l á c i ó s  t ip u s ú  r e p ü lé s i id « ~ s p e k tr o m é te r e k k e l  
kezdtük tanulm ányozni a f o l y a d é k k r i s t á l y o k a t .  A mintára es«  neutronok  
e n e r g i á j a  Eq = 4 , 7  -  0 , 1  meV é s  az e n e r g ia  f e lb o n t á s a  2 %. I l y e n  f e l t é 
t e l e k  m e l l e t t  a " s o f t "  móduszok h S m ér sék le t fü g g é sén ek  v i z s g á l a t a  i s  
r e m é n y t e l j e s .  A k a p o t t  ru ga lm atlan  neutronspektrum unkat a 62 .  ábrán  
m utatjuk b e .

M e g f ig y e lh e t ik  a bemen« spektrum k i s z é l e s e d é s e  és  a k i s  ru ga lm atlan  
n eu tron  i n t e n z i t á s o k .  Ezek a c s ú c so k  különbőz« mozgás t íp u so k h o z  ta r 
tozn ak .  Énpen ezek  a n a l i z á l á s á v a l  n ye lh etü n k  in fo r m á c ió k a t  a különbőz«  
mozgás t íp u s o k  v á l t o z á s a i r ó l .

A n e u tr o n s o e k tr o s z k ó p ia  t e l j e s í t ő k é p e s s é g é n e k  bem utatására fo ly a d é k 
k r i s t á l y o k  e s e t é b e n  ebben a munkában még nem v á l la l k o z t u n k ,  t e k i n t v e ,  
hogy még c sa k  a módszer alkalm azásának k e z d e té n  tartu n k .  Különösen  
p e r s p e k t iv ik u s n a k  tű n ik  a la s s ú n e u tr o n - s p e k tr o s z k ó p ia  a fá z isá tm e n e te k  
tanulm ányozására e g y sze rű  f o ly a d é k k r i s t á ly o k b a n ,  l i o t r ó p  ren d szerek ben  
é s  b i o l ó g i a i  re n d szerek b en .

V l z - l i p i d  f á z i s b a n  a l i p i d  m olekulák / l á a d  I I I .  f e j e z e t /  kezdetben  
in k o h eren s  l o k a l i z á l t  n ív ó k a t ,  vagy  n e h ézv ízb en  o l d o t t  l i p i d e k  e s e t é b e n  
a n e h é z v iz -m o le k u lé k  h e x a g o n á l i s  e l r e n d e z « d é s e  k ö v e tk e z téb en  f e l l é p «  
k o l l e k t i v  móduszok m e g j e le n é s é t  f i g y e l h e t j ü k  meg. D e u t e r i z á l t  l i p i d e k  
e s e t é b e n  a l a m e l l á r i s  s z e r k e z e t b e n  vagy a l i p i d  ml c e l lá k b a n  f e l l é p «  
k o l l e k t i v  móduszok tanulm ányozhatók.

In k oh eren s  rugalm as n eu tr o n sz á r  á s s á l  az eg y e d i  molekulák r e z g é s á l la p o 
ta ib a n  b ek övetkez«  v á l t o z á s o k  f i g y e l h e t ő k  meg, amint a v i z - l i p i d  rend
s z e r  h e x a g o n á l i s  s z e r k e z e t r ő l  l a m e l l á r i s ,  majd m ic e l lá s  e lr e n d e z ő d é sb e  
megy á t .  Különösen  p e r s p e k t iv ik u sn a k  Íg é r k e z ik  a v i z  mozgásának v i z s 
g á l a t a  membránokon k e r e s z t ü l .
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"A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. nemzetközi 
konferencián elhangzott előadás anyaga 
Budapest, 1973. szept. 25-28

MEMÓRIAHUZAL ON-LINE VIZSGÁLÓ BERENDEZÉS 

B a k o s  O t t ó ,  E ö rd ö g h  Im re

K ö z p o n t i  F i z i k a i  K u ta tó  I n t é z e t ,  B u d a p e s t  

S z i l á r d t e s t f i z i k a i  F ő o s z t á l y

A m e m ó r ia h u z a l t e c h n o l ó g i a  e g y i k  j e l e n t ő s  e l ő n y e ,  

h o g y  a  l e g f o n t o s a b b  p a r a m é te r e k  m á r é se  e l v é g e z h e t ő  a  

g y á r t á s i  e l j á r á s  s o r á n ,  a  k a p o t t  a d a to k  l e h e t ő v é  t e s z i k  

a  b e v o n á s i  f o ly a m a t  m ó d o s í t á s á t .  E l e h e t ő s é g  k i h a s z n á l á 

s á h o z  t e r m é s z e t e s e n  s z ü k s é g e s ,  h o g y  a  v i z s g á l a t  a  g y á r 

t á s t  n e  l a s s i t s a  l e ,  a z t  a  m em ó riá n  b e l ü l i  m ű k ö d é st  l e g 

jo b b a n  m e g k ö z e l í t ő  k ö r ü lm é n y e k  k ö z ö t t  v é g e z z é k  é s  a  k a 

p o t t  a d a t o k  é s  b e v o n á s i  p a r a m é te r e k  k ö z ö t t  j ó  k o r r e l á c i ó  

l e g y e n .
E f e l t é t e l e k  e g y s z e r ű  B-H g ö r b e  f e l v e v ő v e l ,  v a g y  a  k ö n y -  

n y ü  m á g n e s e s  i r á n y  v i z s g á l a t á r a  a lk a lm a s  B e l s o n - t e s t  b e 

r e n d e z é s s e l  nem e l é g í t h e t ő k  k i ,  c s a k  l é n y e g e s e n  b o n y o 

l u l t a b b  r e n d s z e r r e l  v é g e z h e t ő k  e l .

A m e m ó r ia h u z a l l e g k e d v e z ő t l e n e b b  j e l b e i r á s i  é s  k i 

o l v a s á s i  f e l t é t e l e i t  m e g v a l ó s í t ó  a u t o m a t ik u s  h u z a lp a r a 

m é t e r  v i z s g á l ó  b e r e n d e z é s t  f e j l e s z t e t t ü n k  k i ,  a m e ly  a z  

e l ő á l l í t á s  s o r á n  a  h u z a l  m in d e n  e g y e s  0 , 1  m m -es s z a k a 

s z á t  m e g v i z s g á l j a ,  a  m e m ó r ia c e l lá b a  k ü lö n b ö z ő  f e l t é t e 

l e k  m e l l e t t  b e i r t  a d a to k  k i o l v a s o t t  j e l e i t  ö s s z e h a s o n 

l í t j a  é s  a  s p e c i f i k á c i ó t ó l  v a l ó  e l t é r é s  e s e t é n  u t a s í t á s t  

ad a  h i b á s  s z a k a s z  k i v á g á s á r a .

A b e r e n d e z é s  p r o g r a m o z h a tó  á r a m g e n e r á to r  r e n d s z e r 

b ő l  é s  é r z é k e l ő  j e l a n a l i z á l ó  b e r e n d e z é s b ő l  á l l .



A p r o g r a m o z h a tó  á r a m g e n e r á to r  három  egym ás m e l l e t t i  

t á r o l ó e l e m  r é s z é r e  b e i r ó ,  k i o l v a s ó  é s  z a v a r ó  ó r a m im p u lz u s  

k o m b in á c ió k a t  s z o l g á l t a t .  A három  t á r o l ó e l e m e t  a  v i z s g á 

la n d ó  m e m ó r ia h u z a l -  m in t  d i g i t - é r z é k e l ő  v e z e t é k  -  é s  h á 
rom k é t m e n e t e s  s z ó t e k e r c s  k é p e z i*  Ez a z  e l r e n d e z é s  a  me

m ó r ia h u z a lb ó l  é p í t e t t  t á r o l ó s i k  3 egym ás m e l l e t t i  c e l l á 

j á t  u t á n o z z a  l e .  A h u z a l v i z s g á l ó  im p u lz u a p r o g r a m  a z  1 ,  

á b r á n  l á t h a t ó .  A n y o l c  Ü tem b ő l á l l ó  p rogram  v a la m e n n y i  

ü tem e  a h u z a l  " e l ő é l e t é t "  m e g s z ü n t e t ő  r é s z p r o g r a m m a l k e z 

d ő d ik :  i s m é t e l t  b e í r á s o k  a  k ö z é p s ő ,  jo b b  é s  b a l o l d a l i  

c e l l á k b a .  E z u tá n  e l l e n t é t e s  i n f o r m á c i ó t  Í r u n k  b e  a  k ö z é p 

s ő  c e l l á b a .  Az e l s ő  ü tem b en  a  b e í r á s t  k ö z v e t l e n ü l  k ö v e t ő  

k i o l v a s á s  a  z a v a r m e n te s  k i o l v a s o t t  j e l s z i n t  é r t é k é t  a d j a .  

A m á s o d ik  ü tem b en  a  b e í r á s  u t á n  e l l e n t é t e s  p o l a r i t á s ú  

d ig i t á r a m im p u lz u s o k  c s ö k k e n t i k  a  b e i r t  b i t  k ö n n y ű  i r á n y ú  

m á g n e s e z e t t s é g é t ,  e z é r t  a k i o l v a s o t t  j e l  a  z a v a r á s  n é l 

k ü l i  j e l s z i n t  é r t é k n é l  k i s e b b  / c r e e p / .  A h a r m a d ik  ü tem 

b e n  a k i o l v a s ó  im p u lz u s o k a t  i s m é t e l j ü k  é s  a z  u t o l s ó  k i 

o l v a s o t t  j e l e t  d e t e k t á l j u k .  A n e g y e d ik  ü tem b en  a  k ö z é p s ő  

b i t e t  a  s z o m s z é d o s  c e l l á k b a  v a l ó  i s m é t e l t  b e í r á s o k k a l  

z a v a r j u k .  A z a v a r á s o k  m i a t t i  k i o l v a s o t t  j e l s z i n t - c s ö k k e -  

n é s  e g y i k  ü tem b en  sem h a l a d h a t j a  m eg a  z a v a r á s  n é l k ü l i  

j e l a m p l i t u d ó  2 5  % -á t .

A v iz s g á ló p r o g r a m  e l s ő  é s  m á s o d ik  f e l e  egym á sn a k  

k o m p le m e n s e i: e l s ő  4 ü tem b en  a  b e i r t  "1" i n f o r m á c i ó t ,  

a m á s o d ik  4 ü tem b en  a  b e i r t  "0" i n f o r m á c i ó t  o lv a s s u k  

k i  a  s z ó - ,  d i g i t -  é s  s z o m sz é d  z a v a r á s o k  u t á n .  A b e r e n 

d e z é s  b l o k k v á z l a t a  a  2 .  á b r á n  l á t h a t ó .  A v i z s g á l ó p r o g 
ram k i j e l ö l é s e  a p r o g r a m g e n e r á to r  p ro g ra m o zó  m á tr ix á n  

d ió d á s  s t i f t e k  d u g a s z o l á s á v a l  t ö r t é n i k .
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A n y o l c  ü te m b ő l á l l ó  p ro g ra m  v a la m e n n y i  ü te m é b e n  e l ő f o r d u l ó  

r é s z p r o g r a m  / i s m é t e l t  b e í r á s ,  jo b b  é s  b a l o l d a l i  s z ó z a v a r á s ,  

e l l e n t é t e s  i n f o r m á c i ó b e i r á s /  k i j e l ö l é s e  a  p r o g r a m g e n e r á to r  

sz u b p r o g r a m  m á t r ix á n  t ö r t é n i k ;  a  s z u b p r o g r a m o t  l e h i v ó  u t a 

s í t á s o k a t ,  v a la m in t  a  nem i s m é t l ő d ő  p r o g r a m r é s z e k e t  / d i g i t - ,  

s z ó z a v a r á s ,  s t b . /  a fő p r o g r a m  m á t r ix o n  j e l ö l j ü k  k i .  A p r o g 

r a m g e n e r á to r o n  c s a k  a  p ro g ra m  e l s ő  f e l é t  j e l ö l j ü k  k i ;  e n n e k  

i s m é t l é s e k o r  a  p r o g r a m g e n e r á to r  v á l t a k o z v a  "1" é s  " 0 ” k a p u zó  

/k o m p le m e n t á ló /  s z i n t e k e t  ad  k i ,  m e ly e k k e l  m in d e n  f é l p r o g 

ram  u t á n  k i j e l ö l j ü k  a  k ö v e t k e z ő  fé lp r o g r a m b a n  m ű k ö d te tn i  k í 

v á n t  d i g i t á r a m  g e n e r á t o r o k a t .  A k a p u z á s  a  d ig i t á r a m  g e n e r á 

t o r o k a t  m e g h a j tó  k e t t ő s  k é s l e l t e t ő k  b e m e n e t e in  t ö r t é n i k .  A 

p r o g r a m g e n e r á t o r  ó r a f r e k v e n c i á j á t  a  p r o g r a m im p u lz u so k  szám a  

/ k b .  3 2 0 0 0 /  a  m e m ó r ia h u z a l h a l a d á s i  s e b e s s é g e  / 2 5  c m /p e r c /  

é s  a  v i z s g á l a t  a l a t t i  h u z a le lm o z d u lá s  / ~ 0 , 1  mm/ h a t á r o z z a  

m eg , á l t a l á b a n  1 , 5  MHz.

A d i g i t -  é s  s z ó á r a m im p u lz u s o k  i d ő z i t é s é t  é s  j e l s z é l e s 

s é g é t  k e t t ő s  k é s l e l t e t ő k k e l ,  a z  á r a m a m p litu d ó k a t  é s  j e l f e l 

f u t á s o k a t  a  p o z i t í v  é s  n e g a t i v  d i g i t -  é s  sz ó á r a m  g e n e r á t o 

r o k k a l  á l l i t j u k  b e .

A d i g i t -  é s  sz ó á r a m  p a r a m é t e r e in e k  b e á l l í t á s a  é s  e l l e n 

ő r z é s e  n a g y f r e k v e n c i á s  o s z c i l l o s z k ó p  s e g i t s é g é v e l  t ö r t é n i k .  

Az o s z c i l l o s z k ó p  k ü l s ő  t r ig g e r b e m e n e t e  sz á m á r a  a  p ro g ra m g e

n e r á t o r  e g y  c s a t o r n á j a  s z o l g á l t a t  i n d í t ó j e l e t ,  i g y  a  v i z s — 

g á ló p r o g r a m  t e t s z ő l e g e s  r é s z e  m e g j e l e n í t h e t ő .  A m em óriah u — 

z a l b ó l  é p í t e t t  t á r o l ó s i k  3 eg y m á s m e l l e t t i  e l e m i  c e l l á j á t  

l e u t á n z ó  e l r e n d e z é s  a  m é r ő f e j b e n  h e l y e z k e d i k  e l .
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A b e r e n d e l é s  a n a l i z á l ó  é s  k i é r t é k e l ő  r e n d s z e r e  m ln -  

t a v é t e l e z ő  e r ő s í t ő t  é s  a l a c s o n y f r e k v e n c i á s  d i e z k r im in á -  

t o r o k a t  t a r t a l m a z ,  A " sa m p le  and  h o ld "  UzemU e r ő s í t ő  -  á l 

l í t h a t ó  k é s l e l t e t é s ű  -  m i n t a v é t e l  id ő t a r t a m a  a l a t t  a  b e 

m e n ő j e l  a m p l i t ú d ó j á v a l  a r á n y o s  f e l e r ő s í t e t t  é s  id ő b e n  

m e g n y ú j t o t t  / 2 5 0  m sec  i d ő á l l a n d ó j ú /  j e l a l a k o t  s z o l g á l t a t .  

N agy s á v s z é l e s s é g e  / 1 0 0  M H z/, e r ő s í t é s e  /m a x . 1 0 0 / ,  v a 

la m in t  a j e l  m e g n y ú j t á s a  e n y h í t i  a  h a g y o m á n y o s d i s z k r i 

m in á c ió s  t e c h n ik á b a n  s z o k á s o s  m e g k ö t é s e k e t ,  l e h e t ő v é  t e s z i  

a h u z a lm e m ó r ia  e le m r e  j e l l e m z ő  k i s s z i n t ü ,  k e s k e n y  im p u l

z u s o k  m é r s é k l e t  s á v s z é l e s s é g ű  r e n d s z e r r e l  t ö r t é n ő  n a g y p o n -  

t o s s á g ú  d i s z k r i m i n á l h a t ó s á g á t .

A m í n t a v é t e l e z ő  e r ő s í t ő  b e m e n e tr e  v o n a t k o z t a t o t t  fiá

j á t  z a j a  / «  1 mV/ a  k i o l v a s o t t  j e l f e s z ü l t s é g  n a g y s á g r e n d 

j é b e  e s i k ,  e z é r t  k i s z a j ú  e l ő e r ő s í t ő  h a s z n á l a t a  i s  s z ü k s é 

g e s ,  s á v s z é l e s s é g !  50  MHz. A v i z s g á l ó  im p u lz u sp r o g r a m  

e g y s z e r i  l e f u t á s a  a l a t t  8  k i o l v a s á s  t ö r t é n i k *  A k i o l v a s á s  

i n d í t á s á v a l  e g y id ő b e n  a  p r o g r a m g e n e r á to r  i n d í t ó j e l e t  ad  

a m i n t a v é t e l e z ő  e r ő s í t ő  t r ig g e r b e m e n e t é r e ;  a  m i n t a v é t e l e z ő  

j e l n e k  je lm a x im u m ra  t ö r t é n ő  b e á l l í t á s a  a  m i n t a v é t e l e z ő  e r ő 

s í t ő  s a j á t  k é s l e l t e t ő j é v e l  t ö r t é n i k .  A m i n t a v é t e l e z ő  j e l  

é s  a  bem enő j e l  a  m i n t a v é t e l e z ő  e r ő s í t ő b ő l  o s z c i l l o s z k ó p r a  

v i h e t ő ,  i g y  a  je lm a x im u m ra  t ö r t é n ő  b e á l l í t á s  v i z u á l i s a n  

m e g f i g y e l h e t ő .

A m i n t a v é t e l e s  e r ő s í t ő  k im e n ő j e lé n e k  é r t é k e l é s e  4  d b ,  

e g y e n k é n t  k é t  á l l í t h a t ó  k ü s z ö b f e s z ü l t s é g g e l  r e n d e lk e z ő
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d i s z k r i m i n á t o r b a n  t ö r t é n i k .  A d i e z k r i m i n á t o r  a  k a p u j e l  

i d ő t a r t a m a  a l a t t  s z in t k o m p a r á t o r k é n t  m ű k ö d ik . K i j e l ö l 

h e t ő ,  h o g y  a  d i s z k r i m i n á l á s  a  b e á l l í t o t t  k ü s z ö b  f e l e t t  

v a g y  a l a t t  t ö r t é n j é k ®  K é t c s a t o r n á s  Uzeia e s e t é n  s á v d i s z k r i -  

m in á t o r k é n t  m űködik® A " r o s s z "  d ö n t é s  a  h á t la p o n  l é v ő  

c s a t l a k o z ó n  l o g i k a i  s z i n t ű  im p u lz u s  s z o l g á l t a t  é s  a z  

e l ő l a p o n  l e v ő  j e l z ő l á m p a  k i g y u l l a d  é s  e g y ú t t a l  v e z é r l i  

a  h u z a l t á r o l ő  é s  o s z t á l y o z ó  b e r e n d e z é s t .  A h i b a i n d i k á 

t o r o k  t ö r l é s e  nyom ógom b b al v a g y  k ü l s ő  j e l l e l  t ö r t é n h e t .

A d i s z k r i m i n á t o r  j e l s z é l e s s é g e  m in . 2 y u s e c ,  b e á l l í t á s i  

p o n t o s s á g  -  2 mV, a  k ü s z ö b f e s z ü l t s é g e k  szá m a t 2*

A m i n t a v é t e l e z ő  e r ő s í t ő  k im e n ő j e l e  4 c s a t o r n á s  i l 

l e s z t ő  e g y s é g e n  k e r e s z t ü l  e g y id ő b e n  k e i ü l  a  4 d i s z k r i 

m in á t o r  j e l b e m e n e t é r e .  Az e g y c s a t o r n á s  ü zem b en  m űködő 

d i s z k r i m i n á t o r o k  8  c s a t o r n á j á n a k  k i j e l ö l é s é t  a  l é p t e t ő  

e g y s é g  v é g z i .  A l é p t e t ő j e l e t  m in d en  e g y e s  k i o l v a s á s  

u t á n  a  p r o g r a m g e n e r á to r  s z o l g á l t a t j a .  M in d en  p rogram  

v é g é n  a  p r o g r a m v é g j e l  a  l é p t e t ő t  k i n u l l á z z a .  A k a p u j e l  

h e l y z e t é t  é s  s z é l e s s é g é t  a  m i n t a v é t e l e z ő  e r ő s í t ő  á l l í t 

j a  b e ,  ú g y  h o g y  a z  id ő b e n  e g y b e e s s é k  a  m i n t a v é t e l e z ő  

e r ő s í t ő  k im en ő  j e l é n e k  é r t é k e l h e t ő  i n t e r v a l l u m á v a l .
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"A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. nemzetközi 
konferencián elhangzott előadás anyaga 
Budapest, 1973. szept. 25-28.

MEMÓRIAHUZAL AUTOMATIKUS KIÉRTÉKELŐ ÉS OSZTÁLYOZÓ REND

SZERE

B a k o s O t t ó ,  H e r in g  J e n ő

K ö z p o n t i  F i z i k a i  K u ta tó  I n t é z e t ,  B u d a p e s t  

S z i l á r d t e a t f i z i k a i  F ő o s z t á l y

A m e m ó r ia h u z a l e l ő á l l í t á s  é s  o s z t á l y o z á s  a u t o m a t i z á l á s a , 

a jó n a k  m i n ő s í t e t t  h u z a lo k  d e fo r m á c ió  é s  s é r ü l é s m e n t e s  k e z e 

l é s e  k ü l ö n l e g e s  g é p i  b e r e n d e z é s  k i f e j l e s z t é s é t  t e t t e  s z ü k s é 

g e s s é .

A b e r e n d e z é s  a  h u z a l t  e l ő á l l í t ó  g é p s o r  v é g é n  e l h e l y e z 

k e d ő  o n - l i n e  m é r ő r e n d s z e r  u t a s í t á s a  a la p j á n  k i v á g j a  a h u z a l 

b ó l  a  h i b á s  r é s z e k e t ,  a  jó n a k  m i n ő s í t e t t  h u z a l t  a  k i v á n t  

h o s s z ú s á g r a  v á g j a ,  a  l e v á g o t t  d a r a b o k a t  o s z t á l y o z z a  é s  a m eg

f e l e l ő  t á r o l ó r e k e s z b e  j u t t a t j a .

O s z t á l y o z á s i  r e n d s z e r ü n k  s z e r i n t i

I .  o s z t á l y ú :  a  jó n a k  m i n ő s i t e t t ,  k i v á n t  h o s s z ú s á g ú

h u z a l ;
I I .  o s z t á l y ú t  a  10  c m - n é l  h o s s z a b b ,  d e  a  k i v á n t  h o s z -

s z ú s á g o t  e l  nem é r ő  h u z a ld a r a b ;

" R o s s z " -n a k  m in ő s ü l  a  h i b á s ,  v a g y  a  10  c m -n é l  r ö v id e b b  

" jó "  h u z a l .

Az I .  é s  I I .  o s z t á l y ú  h u z a lo k  t á r o l á s  c é l j á b ó l  3 2  cm 

h o s s z ú s á g ú ,  m űanyag c s ö v e k b e  k e r ü ln e k ,  a  f o ly a m a t o s a n  r o s s z  

h u z a l t  a  g é p  3 2  cm h o s s z ú s á g ú  d a r a b o k r a  v á g j a  é s  k i e j t i .
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A b e r e n d e z é s  k é t  f ő  r é s z b ő l  á l l ;

l m /  H u z a ld a r a b o ló  é s  o s z t á l y o z ó  m e c h a n ik a i  r e n d s z e r

2 . /  E le k t r o n i k u s  v e z é r l ő  e g y s é g

l m /  A h u z a ld a r a b o ló  é s  o s z t á l y o z ó  m e c h a n ik a i  egység mű

k ö d é s é t  e l e k t r o p n e u m a t ik u s  v e z é r l ő  r e n d s z e r  b i z t o s í t j a .  F e l a 

d a t a  a  g é p s o r r ó l  f o ly a m a t o s a n  é r k e z ő  h u z a l  k i v á n t ,  e l ő r e  b e 

á l l í t h a t ó  h o s s z o k r a  d a r a b o l á s a ,  m in ő s é g  s z e r i n t i  s z é t v á l o g a 

t á s a  é s  t á r o l á s a  a  h u z a lo k  f e l h a s z n á l á s á i g .

V e z é r le n d ő  e le m e k  v á z l a t o s  e l r e n d e z é s é t  a z  1« á b r a  mu

t a t j a ,  a  m ű k ö d ésű k  ö s s z e h a n g o l t s á g á t  s z e m l é l t e t ő  v e z é r l é s i  

d ia g r a m m a l e g y ü t t .
A m e c h a n ik a i  e g y s é g  m ű k ö d ése  a  k ö v e t k e z ő  / l .  á b r a / t

A g é p s o r r ó l  a z  o n - l i n e  m é r ő f e j e n  á t  é r k e z ő  h u z a l t  a z  1 .  

fú v ó k a  t o v á b b í t j a  f o ly a m a t o s a n  a  g é p i  o l l ó h o z .  Az o l l ó  a la p 

á l l á s á b a n  n y u g a lo m b a n  v a n , v e z é r l ő  j e l  é r k e z é s e  e s e t é n  e l i n 

d u l  a  h u z a l  h a l a d á s i  i r á n y á b a  / r e p ü l ő o l l ó / ,  é s  a z z a l  a z o n o s  

s e b e s s é g g e l  h a l a d v a ,  e l i n d u l á s  u tá n  k b . 1 m p - e l ,  m e n e t  k ö z b e n  

v á g j a  e l .  V á g á s  u t á n  a z  o l l ó  v i s s z a t é r  a l a p á l l á s á b a  é s  m e g á l l ,  

m ajd  ú ja b b  j e l  h a t á s á r a  m e g i s m é t l i  a z  i s m e r t e t e t t  v á g á s i  f o 

l y a m a t o t .  A f o ly a m a t  v é g é n  e g y ,  e l e k t r o m á g n e s s e l  v e z é r e l t  f é k  

i s  b e k a p c s o l ó d i k ,  a z  o l l ó  t ú l f u t á s á n a k  m e g a k a d á ly o z á s a  c é l j á 

b ó l .

A l e v á g o t t  h u z a l t  a  2 .  fú v ó k a  t o v á b b í t j a  a  c s a t l a k o z ó n  

k e r e s z t ü l  a z  o s z t á l y o z ó  e g y s é g  t á r o l ó  c s ö v e i b e .  A 2 .  fú v ó k a  

m ű k ö d é se  s z a k a s z o s ,  m i v e l  c s a k  a  v á g á s  u t á n i  n é h á n y  m ásod 

p e r c b e n  v a n  r á  s z ü k s é g .

Az o s z t á l y o z ó  f e l a d a t a  a z  I .  é s  I I .  o s z t á l y ú n a k  m in ő s í 

t e t t  h u z a lo k  e l o s z t á s a  é s  k é t  c s o p o r t b a  g y ű j t é s e .  A t á r o l á s t
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h e g e s z t e t t ,  p o l i e t i l é n  h e v e d e r e k k e l  ö s s z e f o g o t t  m űanyag  

c s ö v e k b e n  v é g z i #  A c s ö v e k b ő l  a l k o t o t t  é s  d o b r a  c s é v é l t  

h e v e d e r t  r e v o l v e r f e j e s  v á l t ó  k é s z ü l é k  h ú z z a  a  h u z a lb e v e 

z e t ő  c s a t l a k o z ó  e l é ,  a h o n n a n  a  2 .  fú v ó k a  f ú j j a  a  l e v á 

g o t t ,  j ó n a k  / I .  v a g y  I I .  o s z t á l y ú n a k /  m i n ő s í t e t t  h u z a l t  

a  s o r o n k ö v e t k e z ő  m űanyag c s ő b e .  A k é t  m in ő s é g n e k  m e g fe 

l e l ő e n  k é t  k ü lö n  h e v e d e r  h ú z h a t ó ,  a  v e z é r l ő  j e l  á l t a l  

a d o t t  u t a s í t á s t ó l  f ü g g ő e n ,  a  c s a t l a k o z ó  fú v ó k a  e l é ,

A m e g t e l t  t á r o l ó  c s ö v e k e t  a  k é s z ü l é k  a u to m a t ik u s a n  

f e l c s é v é l i  a z  a l u l  e l h e l y e z k e d ő  d o b o k r a . A m e g t e l t  d ob ok  

c s e r é j e  k é z z e l  t ö r t é n i k ,  a  g é p  üzem e k ö z b e n . Az i s m e r t e 

t e t t  m e c h a n ik a i  r e n d s z e r  f é n y k é p é t  a  2 .  á b r a  m u t a t j a .

2 . /  E l e k t r o n i k u s  v e z é r l ő  e g y s é g

Az o n - l i n e  h u z a l v i z s g á l ó  b e r e n d e z é s  d i s z k r i m i n á t o r  

h i b a j e l - k i m e n e t e i  a  v á g ó - o s z t á l y o z ó  v e z é r l ő e g y s é g  k ö z ö s  

k a p u j e l - b e m e n e t e i .  Ha a  m é r ő f e j e n  h i b á s  h u z a l s z a k a s z  

h a la d  k e r e s z t ü l ,  a  d i s z k r i m i n á t o r o k  k ö z ü l  e g y  v a g y  tö b b  

h i b a j e l e t  a d ,  a  v e z é r l ő e g y s é g  u t a s í t j a  a  m e c h a n ik u s  

r e n d s z e r t  a  h i b á s  h u z a l r é s z  k i v á g á s á r a .  M iv e l  a z  o l l ó  a  

m é r ő f e j  u t á n  k b . 33  c m -r e  h e l y e z k e d i k  e l ,  e z é r t  a  v á g á s i  

u t a s i t á B t  a  h i b a j e l  m e g j e l e n é s é h e z  k é p e s t  a  m é r ő f e j - o l l ó  

t á v o l s á g ,  v a la m in t  a  h u z a l  h a l a d á s i  s e b e s s é g  é r t é k é n e k  

m e g f e l e l ő e n  k é s l e l t e t n i  k e l l  / k é s l e l t e t é s i  i d ő :  8 0  s e c / ,  

a m e ly e t  a  m e g f e l e l ő  v á g á s i  p o n t o s s á g  é r d e k é b e n  n a g y  p on 

t o s s á g g a l  k e l l  t a r t a n i .  A h i b a j e l - k é s M t e t ő  á r a m k ö r ö k e t  

e z é r t  ó r a g e n e r á t o r r ó l  m ű k ö d t e t e t t  f r e k v e n c i a o s z t ó k b ó l  

é p í t e t t ü k  f e l ,  k ö v e t k e z é s k é p p  a z  i d ő z í t é s  p o n t o s s á g a  k i -
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z á r ó l a g  a z  ó r a g e n e r á t o r  p o n t o s s á g á t ó l  f ü g g .  Az ó r a j e l e t  

a  h á l ó z a t i  f r e k v e n c i a  s z o l g á l t a t j a ,  é s  m i v e l  a  h u z a l t o -  

v á b b i t ó  m o to r  h á l ó z a t r ó l  t á p l á l t  s z in k r o n m o t o r ,  e z é r t  a  

h á l ó z a t i  f r e k v e n c i a  v á l t o z á s á b ó l  a d ód ó  p o n t a t l a n s á g  k i 

k ü s z ö b ö l ő d i k .  A h i b a j e l - k é s l e l t e t ő v e l  a z o n o s  e l v e n  mű

k ö d ik  a  j ó  h u z a l t  e l ő r e  b e á l l í t o t t  h o s s z ú s á g ú r a  v a l ó  d a 

r a b o l á s t  v e z é r l ő  á l l í t h a t ó  i d ő z i t é s ü  e g y s é g .

A k é s l e l t e t e t t  v á g á s  u t a s í t á s  j e l  m o n o s t a b i l  m u l t i 

v i b r á t o r o k b ó l  f e l é p í t e t t  i d ő z í t ő  r e n d s z e r t  i n d í t ,  a m e ly  

a  v á g ó  é s  o s z t á l y o z ó  m e c h a n ik a i  e le m e k  m ű k ö d t e t é s é t  i n 

d í t ó  k a p c s o l ó k a t  / a  p n e u m a tik a  m á g n e s s z e l e p e i t /  a z  á b 

r á z o l t  id ő d ia g r a m m  s z e r i n t  z á r j a ,  i l l e t v e  n y i t j a .

A v á g ó / o s z t á l y o z ó  v e z é r l ő e g y s é g  s p e c i f i k á c i ó j a :

I .  CHECK AMD CUT

I I .  CUT ON LENGTH

I I I .  CONTROLS

a  b e r e n d e z é s  ü z e m i á l l a p o t a ;  

a  h u z a l  m é r é s e  é s  a z  ered m én y  

k i é r t é k e l é s e  u t á n  a  h i b á s  

h u z a ld a r a b o k a t  a  b e r e n d e z é s  k i v á g 

j a ,  a  j ó  s z a k a s z o k a t  e l ő r e  b e 

á l l í t o t t  h o s s z ú s á g ú r a  v á g j a ,  a  

d a r a b o k a t  o s z t á l y o z z a ,  működ

t e t i  a z  o s z t á l y o z ó - t á r o l ó t .  

a  h u z a l t  a  v i z s g á l a t  e r e d m é n y é 

t ő l  f ü g g e t l e n ü l  a  b e á l l í t o t t  

h o s s z r a  d a r a b o l j a ,  

a  v á g ó  é s  o s z t á l y o z ó  m e c h a n ik a  

k ü lö n - k ü lö n  nyom ógom b b al működ

t e t h e t ő ,  Í g y  a z o k  m ű k ö d ése  e l 

l e n ő r i z h e t ő .
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E lő r e  b e á l l í t h a t ó

V á g á s i  p o n t o s s á g i  

H i b a i n d i k á t o r t

v á g á s i  h o s s z ú s á g ;  1 0 - 3 2  cm , e l ő l a p o n
1 c m -e s  l é p é s e k b e n  

v á l t o z t a t h a t ó

í  1 mm

J e lz ő lá m p a ,  a m e ly  a  

h u z a lh ib a h e ly n e k  a  mé

r ő f e j e n  v a l ó  á t h a la d á 

s a k o r  b e g y ú j t  é s  m in d 

a d d ig  é g ,  am ig  a  m é r ő fe j  

é s  a z  o l l ó  k ö z ö t t  h i b á s  

h u z a l s z a k a s z  v a n .
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"A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. nemzetközi 
konferencián elhangzott előadás anyaga 
Budapest, 1973. szept. 25-28.

HENGERES LÁGY MÁGNESES PERMALLOY VÉKONYFILM ELEKTRO LITIKUS 

UTÓN TÖRTÉNŐ LEVÁLASZTÁSA

Balog János, Farkas László, Kosa Somogyi István

A mágneses vékonyréteggel bevont memóriahuzal elő
állítására kétféle módszer terjedt el. Az egyik egyszerű 
kémiai utón, vagy katalitikusan választja le a mágneses 
vékonyfilmet, mig a másik elektrokémiai utón. Az elektro- 
litikus folyamatok teljes kizárása nehezen oldható meg, 
mert az alaphuzal előkészítése során a polirozásnál, vagy 
az alapréteg felvitelénél szükségessé válik az elektro- 
lizises folyamatok valamelyike. Jelen munkában tisztán 
elektrokémiai folyamatos üzemű gyártástechnológia egyes 
kérdéseit vizsgáljuk, törekedve arra, hogy az egyes mág
neses sajátságok és az elektrolitikus utón leválasztott 
rétegek szerkezete, valamint egyéb sajátságai-között kap
csolatot teremtsünk.

KÍSÉRLETI MÓDSZEREK

A modellkísérletet az 1. ábrán látható készüléken 
végeztük. Az alsó és felső vízszintes teflon tartórészek
ben kivehető higanykontaktus van. Polirozáshoz és rézelekt- 
rolizáláshoz csak az alsó higanykontaktusra van szükség, 
igy a huzal kiemelése közben az elektrolitban kezelt fe
lületrészen nem keletkezik higany amalgám bevonat. Mág
neses vékonyfilm felvitele közben a felső higanykontaktus“
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ra is szükség van, mivel a könnyű irány beállításához á- 
ramot vezetünk a huzalon keresztül. Az áram által a huza
lon létrehozott hosszmenti potenciálesés kiküszöbölésére 
osztott elektródákat lehet felszerelni a függőleges plexi
tartó oldalára. A tartórészek közé változtatható átmérőjű 
és minőségű hengeres elektródák helyezhetők el a követel
ményeknek megfelelően.

A folyamatos kísérleteket az [lj-ben ismertetett 
kísérleti huzalgyártósoron végeztük. A 0,15 mm átmérőjű 
/Mallory/ berilliumbronz alaphuzalt 600 C°-on hidrogén at
moszférában 3 percig hőkezeltük. Pro analisi minőségű 
vegyszereket és desztillált vizbtín készült oldatokat hasz
náltunk. A felület minőségének ellenőrzését 800x nagyítású 
mikroszkóppal végeztük.

POLIROZÁS

A megfelelő réz alapréteg kialakításának alapfel
tétele a hibátlan, sima huzalfelület. A legjobb eredmé
nyeket tömény ortofoszforsavban, anódos polirozással ér
tük el. Ebben a rendszerben a polirozás mechanizmusát 
Jacquet [2] később Tegart [3] úgy értelmezték, hogy egy 
bizonyos potenciáltartományban - a rézanód polarizációs 
görbéjén 0,8-tól 1,5 V anódpotenciálig - az anód felüle
tén állandó diffúz kettősréteg van. Ebben a rétegben az 
oldatba lépő fémionok koncentráció gradiense ott a legna
gyobb, ahol a diffúz kettősréteg oldat felöli határa ki
emelkedő érdes csúcshoz van közelebb. Hasonló jellegű gör
bét ábrázol a 3. ábra. Itt a vízszintes tengelyre a cella 
feszültséget vettük fel a 2. ábra szerinti kapcsolási rajz
nak megfelelően, mig a függőleges tengelyen a cellán át
folyó áramot. Az 1,0 - 2,0 V-ig terjedő állandó áramerős- 
ségü tartományban vannak a polírozó feszültségek lehetsé
ges értékei. 1 V alatt az anód homályos, enyhén maratott
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felületű lesz a fémoldódásnak megfelelően. 2 V felett az 
áram ugrásszerűen megnő és oxigénfejlődés mellett erősen 
mart felület keletkezik.

Növelve a fürdő hőmérsékletét, az állandó áram- 
sürüség tartománya nem terjed ki számottevő mértékben, de 
megnő az áram értéke. 1,5 V-nál, 5 cm hosszú huzal és tőle
2 cm távolságra elhelyezett csőalaku katód között, tömény 
ortofoszforsav elektrolitban mértük az átfolyó áramot /4.a. 
ábra/, 50 C°-ig az áramnövekedés egyenletesnek mondható.

A katódtávolság növelésével szobahőmérsékleten 
a 4.b. ábrán látható áramesést tapasztaltuk. A folyamatos 
gyártástechnológia gyors polirozást igényel. Az elektró
datávolság csökkentésével nem sikerült csökkenteni a po- 
lirozás időigényét. 45-55 C° hőmérsékletű 85%-os orto- 
foszforsavban 2 perc alatt kielégítően sima felületet 
kaptunk.

RÉZ ALAPRÉTEG

A réz alapréteg minősége döntő befolyással van 
egyrészt a mágneses vékonyfilm koercitiv tér /Hc/ értékére, 
másrészt a huzalmemória NDRO /Non Destructive Read Out/ 
tulajdonságára. Ezek a memóriasajátság legfontosabb jel
lemzői. Ha ezek a jellemzők nem megfelelő értékűek, a be- 
irás és kiolvasás zavaró hatásai megváltoztatják a memória
huzal információs állapotát. A Hc és NDRO tulajdonság szer
kezeti eredete még nem tisztázott. A finomszerkezet kia- 
lakulásának kiindulási feltétele a hibátlan, jól políro
zott alapfelület előállítása. Ugyanakkor rendelkezni kell 
megbizhatóan sima réz alapréteg felvitelének módszerével 
is, mert az alaphuzal felülete polirozás után még nem tel
jesen homogén. Ilyen módszer a cianidkomplex tartalmú für
dőből történő leválasztás. Annál nagyobb a gócképződés se
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bessége a katódon, minél nehezebb a leváló fémionok után
pótlása. Komplexsók oldataiban a szabad ionok keletkezése 
több lépésben lejátszódó folyamat, ezért a fémionkoncent
rációjuk alacsony.

Ilyen bomlási mechanizmus pl: 4

K2Cu/CN / 3 K+ + KCu/CN/”

KCu/CN/~ K+ + Cu/CN/?""
3 J

Cu/CN/3" Cu2+ + 3/CN/"

Rézpirofoszfátból is lehet sima réz réteget leválasztani, 
de a szükséges rétegvastagság leválasztása 5-6 percig tart. 
Kielégítőnek találtuk a 200 g/l körüli CuS04.5H2 kénsavas 
oldatát zselatin vagy UBAC PARKER fényesitő adalékkal. A 
fürdő hőmérséklete 20-30 C° körül van és az áramsürüség 
kellő megválasztásával megfelelően sima réz alapréteg vá
lasztható le.

Az NDRO tulajdonság biztosítására olyan felületi 
egyenlőtlenségek kialakítása szükséges, hogy a mágneses 
réteg lokálisan nagy anizotrópiáju helyekkel rendelkezzék. 
Az egyik megoldás szerint kb. 1 u-os félgömb alakú szemcsé
ket alakítanak ki egy második réz réteg leválasztásával 
pirofoszfátos fürdőből felvitt sima rézalapra [5].

A jelen munkán alapuló eljárás a szabályozott 
érdességü alapréteg felvitelét két lépésben oldja meg.
Savas rézfürdőből simitó adalék alkalmazása mellett sima 
réz réteget választ le a polírozott alaphuzalra, majd egy 
második lépésben adalékanyag nélküli savas réz fürdőből, 
az áramsürüség és az elektrolizálási idő összehangolásával 
állitja be a kivánt érdességet.
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A MÁGNESES VÉKONYFILM ELEKTROLITIKUS LEVÁLASZTÁSA

A permalloy bevonat zérus magnetostrikciós össze
tétele 20% vas, 80% nikkel. Ennek teljesítése érdekében 
megmértük az elektrolitikus ötvözetleválasztás alatt ural
kodó katódpotenciálokat. Az 5. ábrán a tiszta komponensek 

2+ 2+/Fe , Ni /, valamint a közös szulfatos oldatukban mert 
katódpotenciálokat ábrázoltuk. Az együttes leválás a gya
korlatban nem az ábrán látható potenciálviszonyoknak meg
felelően, hanem rendhagyósan játszódik le úgy, hogy egy
részt a leválás kezdeti szakaszában vasban dús a bevonat, 
másrészt a vas az elektrolizis későbbi szakaszában is a- 
ránytalanul nagy mennyiségben válik le a nikkelhez viszo
nyítva. E rendellenesség mechanizmusának értelmezése még 
nem tisztázott. Az a tapasztalat, hogy a katód környeze
tében, az elektródpotenciál növelésekor ugrásszerű pH vál
tozás történik, H. Dahms és munkatársai szerint £7] az itt 
szokásos fürdőkben 700 mV-os katódpotenciálnál. A több mint
4 egységgel történő pH növekedés vashidroxid és nikkel-
hidroxid keletkezéséhez vezet. Mivel a vashidroxid erőseb-

2+ben abszorbeálódik a katódon leblokkolja a Ni ionok le
válását. Tiokarbamid és Nalaurilszulfát adagolásával ezt 
a blokkoló hatást ellensúlyozni lehet.

Kísérleteink szerint az elektrolit megfelelő á- 
ramoltatásával elérhető a katód felületén kialakuló egyen
súlyi kettősréteg megbontása és Így 100/1-es vas-nikkel 
ionarány körüli fürdőből a zérus magnetostrikciós össze
tételű, egyenletes mágneses vékonyfilmet sikerült levá
lasztani .

A 7. ábrán látható a koercitiv tér /Hc/, anizot
rópia tér /Hk / és a* változása a pH-val. Savas tartományban 
mintegy 3-as pH-ig ezek az értékek igen gyors változást 
mutatnak, mig a 3 pH feletti tartományban az a * kivételé
vel állandó értéken maradnak. így a pH helyes megválasz-
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t á s a  l e h e t ő s é g e t  ad Hc é s  Hk m e g f e l e l ő  é r t é k e n  t a r t á s á r a .

A szaharin koncentráció 0,1 g/l-nél kisebb meny- 
nyiségben adagolva rendkívül feszültségérzékeny mágneses 
vékonyfilm bevonatot eredményez /6. ábra/, és a Hc, 
értékek is meredeken változnak ebben a koncentrációtarto
mányban. E fölött azonban állandó értéken maradnak. Egy 
g/l-nél magasabb szaharin koncentráció azonban könnyen 
csapadékképzodést okoz az elektrolitban, ezért nem kívá
natos az alkalmazása.
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"A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. nemzetközi 
konferencián elhangzott előadás anyaga 
Budapest, 1973, szept. 25-28.

MEMÓRIAHUZAL D IG IT - ÉS SZÓÁRAMKARAKTERISZTIKA, KAPCSOLÁSI 

IDŐ ÉS ÉLETTARTAM VIZSGÁLÓ BERENDEZÉS

E ö r d ö g h  I m r e , H o r v á th  P á t e r ,  N agy I m r e , T ó th  F e r e n c

K ö z p o n t i  F i z i k a i  K u ta tó  I n t é z e t ,  B u d a p e s t  

S z i l á r d t e s t f i z i k a i  F ő o s z t á l y

A s ik m e g h a j t ó  á ra m k ö rö k  t e r v e z é s e  s z e m p o n t j á b ó l  a  me

m ó r ia h u z a l  l e g f o n t o s a b b  k a r a k t e r i s z t i k á j a  a  k i m e n ő j e l - d i g i t -  

á ra m , k im e n ő j e l - s z ó á r a m  k a r a k t e r i s z t i k a ,  a  t á r o l ó e l e m  k a p 

c s o l á s i  i d e j e .  U g y a n c sa k  d ö n tő  f o n t o s s á g ú  a  t á r o l ó  m e g b íz 

h a t ó s á g a ,  m e ly e t  a  b e é p í t é s r e  k e r ü lő  m e m ó r ia h u z a lo k  v á r h a 

t ó  é l e t t a r t a m a  h a t á r o z  meg»

A f e l s o r o l t  j e l l e m z ő k  v i z s g á l a t á r a  k o m b in á lt  m érő

r e n d s z e r t  f e j l e s z t e t t ü n k  k i ,  a m e ly n e k  b l o k k v á z l a t á t  a z  

1« á b r a  m u t a t j a .

Az e g y e s  m é r é s e k  v e z é r l é s é t  a  k ö z p o n t i  p r o g r a m g e n e r á 

t o r  v é g z i ,  a  k i v á n t  v i z s g á l a t r a  m in d ig  c s a k  a z  a d o t t  m éré

s e k n e k  m e g f e l e l ő  p r o g r a m sz e g m e n s  k a p c s o ló d ik  be* A d o t t  

p ro g ra m  v a g y  a z  " 1 " , v a g y  "0" in f o r m á c ió n a k  m e g f e l e l ő  j e l  

v i z s g á l a t á t  t e s z i  l e h e t ő v é  a z  e l l e n t é t e s  i n f o r m á c i ó j ú  j e l  

v i z s g á l a t á t  a  p r o g r a m g e n e r á to r  m e g f e l e l ő  c s a t o r n á i n a k  f e l -  

* c s e r é l é s é v e l  v é g e z z ü k  e l .
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A m é r é s e k h e z  s z ü k s é g e s  m in d e n k o r i f e l -  é s  l e f u t á s i  i d ő k e t  

t e t s z ő l e g e s e n  b e á l l í t h a t j u k  a  p r o g r a m g e n e r á to r  c s a t o r n á i 
r a  k a p c s o ló d ó  á ra m im p u lzu B  g e n e r á t o r o k o n ,

1 . /  M ű k ö d ési ta r to m á n y  m e g á l l a p í t á s a

A m e m ó r ia e lem  m ű k ö d é s i ta r to m á n y a  a z o k a t  a z  ö s s z e 

t a r t o z ó  d i g i t -  é s  s z ó á r a m á r t é k e k e t  j e l e n t i ,  a m e ly e k  h a s z 

n á l a t a  e s e t é n  a z  in f o r m á c ió  a  k i v á n t  m é r té k b e n  b e í r h a t ó  

e g y  m e m ó r ia b i t b e ,  i l l e t v e  k i o l v a s h a t ó ,  u g y a n a k k o r  e z e k e t  

a z  á r a m é r t é k e k e t  z a v a r k é n t  a lk a lm a z v a ,  nem v e z e t n e k  a  b e 

i r t  in f o r m á c ió  m e g s e m m is U lé s é h e z , i l l e t v e  a d o t t  s z i n t  a l á  

c s ö k k e n é s é h e z .  E nnek v i z s g á l a t a  c é l j á b ó l  a  m e m ó r ia e le m e t  

o ly a n  im p u lz u s s o r o z a t n a k  v e t j ü k  a l á ,  a m e ly  u t á n o z z a  a  me

m ó r ia  m ű k ö d ése  k ö z b e n  e l ő f o r d u l ó ,  a  l e g k e d v e z ő t l e n e b b  

e s e t e k n e k  m e g f e l e l ő  ir a p u lz u s a o r o z a t o k a t  /" w o r s t  c a s e "  p r o g 

ra m o k /«
Az im p u l z u s s o r o a z t  a  k ö v e t k e z ő  fő b b  l é p é s e k b ő l  á l l :

a . /  m e g f e l e l ő  " e l ő é l e t "  b i z t o s í t á s a

b » /  e g y s z e r i  á t í r á s  a d o t t  s z ó -  é s  d ig itá r a m m a l

c . /  z a v a r á s
d . /  k i o l v a s á s ,  j e l d e t e k t á l á s

A k ü lö n b ö z ő  im p u lz u B S o r o z a to k  k ö z ö t t  e l t é r é s  a z  e l ő 

é l e t  b e á l l í t á s á b a n  é s  a z  a lk a lm a z o t t  z a v a r á s o k b a n  / d i g i t -  

z a v a r ,  s z ó z a v a r ,  s z o m s z é d  b e i r á s i ,  k i o l v a s á s i  z a v a r  s t b . /  

l e h e t .  A m e m ó r ia h u z a lt  a  b e v e z e t ő  e lő a d á s b a n  i s m e r t e t e t t  

m érő e l r e n d e z é s b e n  v i z s g á l j u k .

A s z ó -  é s  d ig i t á r a m  m ű k ö d é s i ta r to m á n y  m e g á l l a p í t á s a  

l é n y e g é b e n  a b b ó l  á l l ,  h o g y  e g y  m e g f e l e l ő  im p u lz u sp r o g r a m

4 3 8



a lk a lm a z á s a  u t á n  a  m e m ó r ia h u z a l k i o l v a s o t t  j e l é t  m e g j e l e 

n í t j ü k  a  s z ó - ,  i l l e t v e  a  d i g i t á r a m  f ü g g v é n y é b e n  é s  a  k a 

p o t t  k a r a k t e r i s z t i k á k b ó l  m e g á l l a p í t j u k  a  b e i r á s i ,  k i o l v a 
s á s i  é s  z a v a r á s i  k ü sz ö b á r a m o k  é r t é k é t .

1 . 1 .  K i o l v a s o t t  j e l - d i g i t á r a m  k a r a k t e r i s z t i k a

A m é r é s h e z  s z ü k s é g e s  im p u lz u sp r o g r a r a  a  2 .  á b r á n  l á t -i
h a t é  •

a . /  t e l i t j ü k  a  h u z a l t  / i g e n  e r ő s  "1" b e i r á s a  a  v i z s 

g á l t  é s  a  s z o m s z é d o s  b i t e k b e /

b . /  "0" in f o r m á c ió  e g y s z e r i  b e i r á s a  a  v i z s g á l t  b i t b e
C

c . /  1 - 1 0  szám ú  "1" b e i r á s a  m in d k é t  s z o m s z é d o s  b i t b e

d . /  1 - 1 0 ^  szám ú  k i o l v a s á s i  z a v a r

e . /  e g y s z e r i  k i o l v a s á s  j e l d e t e k t á l á s

A m é r é s h e z  h a s z n á l t  i m p u l z u s s o r o z a t o t  a  p r o g r a m g e n e 

r á t o r  é s  a  h o z z á k a p c s o ló d ó  +1^  / " l " / »  i l l .  - I p  /" O " /  

p r o g r a m o z o t t  a m p l i t ú d ó j ú  é s  t e l i t ő  d i g i t á r a m g e n e r á t o r o k ,  

v a le m in t  a  r ö g z í t e t t  k im e n ő j e lű  s z ó á r a m g e n e r á to r o k  s z o l 

g á l t a t j á k .  A j e l d e t e k t á l á s  a  k i o l v a s ó  e r ő a i t ő ,  a  m in t a 

v é t e l e s  v o l t m é r ő  é s  a z  X-Y i r ó  s e g í t s é g é v e l  t ö r t é n i k .

A p ro g ra m  e g y s z e r i  l e f u t á s a  u t á n  a  p r o g r a m g e n e r á to r  

l é p t e t i  a  D /A  k o n v e r t e r t ,  a  + I D i l l .  - I D p r o g r a m o z o t t  

d ig i t á r a m g e n e r á t o r o k a t  / 0 , 2  m A - r e l / ,  é s  a z  X-Y i r ó t  X i — 

r á n y b a n . A 2 0 0  m A -es d ig i t á r a m t a r t o m á n y o n  Í g y  1 0 0 0 - s z e r  

i s m é t l ő d i k  a  p r o g r a m , v á l t o z a t l a n  sz ó á r a m m a l, é s  k ö z b e n  

a z  X -Y  i r ó  r ö g z i t i  a  k i o l v a s o t t  j e l e t  a  d ig i t á r a m  f ü g g 

v é n y é b e n  / 3 .  á b r a / .  A m é r é s  k ü lö n b ö z ő ,  r ö g z í t e t t  a m p li

t ú d ó j ú  s z ó á r a m o k k a l e l v é g e z h e t ő .  A p r o g r a m b ó l a z  e g y e s  

z a v a r á s i  l é p é s e k  e g y ü t t  i s  é s  k ü lö n —k ü lö n  i s  k i i k t a t h a t ó k ^
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e z  l e h e t ő v é  t e s z i  a n n a k  a  v i z s g á l a t á t ,  h o g y  a k ü lö n b ö z ő  

t i p u s ú  z a v a r o k k a l  szem b en  m i ly e n  m é r té k b e n  é r z é k e n y  a  

m e m ó r ia h u z a l«

A d o t t  sz ó á r a m  e s e t é n  a  d ig i t á r a m  m ű k ö d é s i ta r to m á n y  a z  

I Dw / b e i r á s i  k ü s z ö b /  é s  / s z o m s z é d  b e i r á s i  z a v a r 

k ü s z ö b /  é r t é k e k  k ö z ö t t  v a n ,  a h o l  a  k i o l v a s o t t  J e l  a  z a 

v a r á s o k  u t á n  i s  a  m in im á l i s a n  s z ü k s é g e s  j e l s z i n t n é l  n a 

gyob b *

1*2«  K i o l v a s o t t  j e l - s z ó á r a m  k a r a k t e r i s z t i k a

A m é r é s h e z  u g y a n a z t  a z  im p u lz u s p r o g r a m o t  h a s z n á l 

j u k ,  a m it  e l ő z ő  m é r é s h e z ,  a z z a l  a  k ü l ö n b s é g g e l ,  h o g y  

m o s t  a  b e i r ó  s z ó  é s  d i g i t i m p u l z u s o k  a m p l i t ú d ó j a  á l l a n d ó ,  

a  k i o l v a s ó  s z ó im p u lz u s o k a t  p e d ig  a  p r o g r a m o z o t t  a m p l i t ú 

d ó jú  s z ó á r a m g e n e r á t o r o k  f o g j á k  s z o l g á l t a t n i ,  v a la m in t  

e lm a r a d  a  s z o m s z é d  Í r á s i  z a v a r *  A j e l d e t e k t á l á s  i s  a z  

e l ő z ő h ö z  h a s o n ló a n  t ö r t é n i k ,  a n n y i  k ü l ö n b s é g g e l ,  h o g y  

a  D /A  k o n v e r t e r  m o s t  a  s z ó im p u lz u s  a m p lu t d ó j á v a l  a r á 
n y o s a n  v e z é r l i  a z  X-Y i r ó  X b e m e n e t é t .  A f e l v e t t  k a r a k 

t e r i s z t i k a  a  4 / b .  á b r á n  l á t h a t ó .  A d d ig  a  p o n t i g  t e k i n t 

jü k  t e l j e s e n  NDRO-nak a  k i o l v a s á s t ,  a h o l  a  z a v a r á s s a l  

m é r t  g ö r b e  e l v á l i k  a  z a v a r á s  n é l k ü l i t ő l .  Ez a  p o n t  ad 

j a  m eg a  m e g e n g e d e t t  m a x im á l i s ,  m ég NDRO k i o l v a s á s t  b i z 

t o s i t ó  s z ó á r a m o t .
Az 1 - e s  g ö r b e  a  z a v a r m e n t e s ,  a  2 - e s  a z  e g y s z e r  z a v a r t ,  

a  3 - a s  a  v é g t e l e n  s o k s z o r  z a v a r t  k i o l v a s o t t  j e l e t  á b r á 

z o l j a  a  sz ó á r a m  fü g g v é n y é b e n *  V é g t e l e n s z e r  t ö r t é n ő  z a 

v a r á s n a k  t e k i n t h e t ő  m ár a  1 0 4 - s z e r e s  z a v a r á s ,  m e r t  e  

f e l e t t  n i n c s  l é n y e g e s  v á l t o z á s  a z  e le k t r o m o s  p a r a m é te 

r e k b e n .
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1 V/max ^ e l e , t t  a  k i o l v a s o t t  J e l e k  c s ö k k e n n e k , am i a z t  mu
t a t j a ,  h o g y  a z  o l v a s á s o k  l e r o n t j á k  a  v i z s g á l t  b i t  i n f o r 

m á c i ó t a r t a l m á t ,  E z t  a  j e l e n s é g e t  a  k ön n yű  ir á n y ú  d em a g n e-  

t i z á c i ó  é s  a  d o m én ek re  v a l ó  b o m lá s  o k o z z a *

1 .3 «  S z ó r t  t e r e k  i r á n t i  é r z é k e n y s é g  v i z s g á l a t a

E d d ig  a z t  v i z s g á l t u k ,  h o g y  m i ly e n  f e l t é t e l e k  m e l l e t t  

l e s z  e l é g s é g e s  a z  á t i r á s ,  é s  m i ly e n  a z a v a r é r z é k e n y s é g ,  

h a  s z o m s z é d  b e i r á s i  z a v a r ,  i l l e t v e  s z ó z a v a r  v a n  j e l e n .

I g e n  f o n t o s  i s m e r n i  a z t  i s ,  h o g y  a  k i o l v a s á s  k ö z b e n  mek

k o r a  k i c s i  z a v a r ó  d ig i t á r a m  e n g e d h e t ő  m eg a z  in f o r m á c ió  

c s ö k k e n é s e  n é l k ü l  / c r a w l / ,  v a la m in t  a z ,  h o g y  n a g y  d i g i t á 

ram  j e l e n l é t e  e s e t é n  m ek k o ra  k i s  z a v a r ó  szó á r a m o k  e n g e d 

h e t ő k  m eg / c r e e p / ,  a m e ly e k  p l .  a  s z o m s z é d o s  s z ó v e z e t é k e k  

s z ó r t  t e r e  k ö v e t k e z t é b e n  l é p h e t n e k  f e l .

A v i z s g á l ó  p ro g ra m  a  k ö v e t k e z ő .  A h u z a l  t e l i t é s e  

u t á n  a z  e l ő z ő  m é r é s e k b ő l  m e g á l l a p í t o t t  d i g i t -  é s  sz ó á r a m 

m a l a d o t t  s z i n t ű  á t i r á s t  v é g z ü n k  a  v i z s g á l t  b i t b e n .
5

E z u tá n  r ö g z i t e t t  s z ó -  é s  p r o g r a m o z o t t  d ig i t á r a m m a l  1 - 1 0  -  

s z ő r  i s m é t e l v e  e l l e n t é t e s  i n f o r m á c i ó t  Í r u n k  b e  a  v i z s g á l t  

b i t b e .  A k i o l v a s o t t  j e l e t  m e g j e l e n í t j ü k  a  d ig i t á r a m  f ü g g 

v é n y é b e n  a z  e lő z ő k h ö z  h a s o n ló a n  k ü lö n b ö z ő  szó á r a m o k  m e l l e t t .  

A z a v a r á s i  k ü sz ö b á r a m  é r t é k e k e t  a z o n  p o n to k  a d j á k ,  a h o l  a  

k i o l v a s o t t  j e l  a  k ü s z ö b f e s z ü l t s é g  a l á  c s ö k k e n .

Ha c s a k  d i g i t á r a m  v a n  j e l e n  / I w= 0 / ,  m e g k a p ju k  a  d o m é n f a l -  

m o z g á s i  t é r  k ü s z ö b é r t é k é t .
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Az Iyy -  I p  k o o r d in á t a r e n d s z e r b e n  á b r á z o lv a  a  k ü lö n b ö z ő  

k ü s z ö b é r t é k e k  ö s s z e t a r t o z ó  s z ó -  é s  d i g i t á r a m é r t é k e i t ,  m eg

k a p ju k  a  m e m ó r ia h u z a l m ű k ö d é s i t a r t o m á n y á t ,  i l l e t v e  a  z a -  

v a r é r z é k e n y s é g  h a t á r á t  / 4 / a .  á b r a / .  A l e h e t s é g e s  m unkapon

t i  ta r to m á n y  a  s z o m s z é d  b e i r á s i  z a v a r k ü s z ö b  é s  a  b e i r á s i  

k ü s z ö b  k ö z ö t t i  t e r ü l e t .  A m u n k a p o n to t ú g y  v á l a s z t j u k  m eg , 

h o g y  a  m u n k a p o n ti áram ok k i v á n t  m é r té k ű  t ű r é s é n e k  b i z t o 

s í t á s a  e s e t é n  i s  l e g y e n  e l é g s é g e s  b e i r á s ,  NDRO l e g y e n  a  

k i o l v a s á s ,  é s  k i c s i  l e g y e n  a  c r e e p .

A b e r e n d e z é s h e z  k ü lö n b ö z ő  s z ó m e g h a j tó  g e o m e t r iá j ú  

m é r ő f e j e k e t  k a p c s o lv a  a  s i k k o n s t r u k c i ó k ,  k e e p e r e k  h a t á s a  

i s  v i z s g á l h a t ó  a  r a e m ó r ia h u z a l m ű k ö d é s i ta r to m á n y á r a .

2 .  K a p c s o l á s i  i d ő  m é r é s e

A d o t t  b e i r ó  áram ok e s e t é n  a  b e i r á s  m é r té k e  f ü g g  a t 

t ó l ,  h o g y  a  d i g i t -  é s  s z ó im p u lz u s o k  e g y m á sh o z  k é p e s t  i d ő 

b e n  h o g y a n  k ö v e t i k  e g y m á s t .  L e g k e d v e z ő b b e k  a  b e i r á s i  f e l 

t é t e l e k  a k k o r ,  h a  a  s z ó im p u lz u s  ta r ta m a  a l a t t  k e z d ő d ő  d i -  

g i t i m p u l z u s  a  s z ó im p u lz u s  u t á n  i s  t a r t  e g y  i d e i g .  Az op 

t i m á l i s  k é s l e l t e t é s i  i d ő  m e g h a t á r o z á s á t  a  b e r e n d e z é s  a  

k a p c s o l á s i  i d ő  m érő üzem m ódban v é g z i #  A m é r é s h e z  h a s z n á l t  

im p u lz u s p r o g r a m  a  k ö v e t k e z ő :

a . /  t e l í t é s  a z  e g y i k  ir á n y b a n
b . /  á r i t á s  a  v i z s g á l t  b i t b e n  r ö g z í t e t t  d i g i t -  é s  

s z ó á r a m im p u lz u s o k k a l ,  a d o t t  k é s l e l t e t é s s e l

o . /  k i o l v a s á s - d e t e k t á l á s

d . /  l é p t e t é s
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A t e l í t é s t  m o st  i s  e g y  n a g y  a m p l i t ú d ó j ú ,  h o s s z ú  i d ő 

ta r ta m ú  d i g i t i m p u l z u s  v é g z i .  A b e i r ó  é s  k i o l v a s ó  im p u lz u 

s o k  a m p l i t ú d ó i t  a z  e l ő z ő  m é r é s  a l a p j á n  m e g h a t á r o z o t t  mun

k a p o n tb a n  v á l a s z t j u k  m eg , A s z ó á r a m im p u lz u s o k a t  e g y  p r o g 

r a m o z o t t  k é s l e l t e t é s ű  s z ó á r a m g e n e r á t o r  s z o l g á l t a t j a ,  a -  

m e ly  a  s z ó im p u lz u s o k a t  k ü lö n b ö z ő k é p p e n  k é s l e l t e t i  a  d i -  

g i t im p u lz u s o k h o z  k é p e s t .  A k i o l v a s o t t  j e l e t  a z  e l ő z ő k 

h ö z  h a s o n ló  m ódon X -Y i r ó n  r ö g z í t j ü k  a  k é s l e l t e t é s i  id ő  

f X  0L/  f ü g g v é n y é b e n  / 5 .  á b r a / ,  am i a  s z ó im p u lz u s  l e f u t ó  

é l e  é s  a  d i g i t i m p u l z u s  f e l f u t ó  é l é n e k  5 0  % -bl k ö z t i  i d ő .

I l y  m ódon a  d i g i t i m p u l z u s  s z é l e s s é g e  / X  k é t  r é s z r e  bom

l i k :  e g y  " á t l a p o l á s i "  i d ő r e  / X  O l / * ara ik or a  d i g i t -  é s  s z ó 
im p u lz u s  e g y i d e j ű l e g  v a n  j e l e n  é s  e g y  " t a r t á s i "  i d ő r e  / X ^ / ,  

a m ik o r  c s a k  d i g i t i m p u l z u s  v a n  j e l e n .  Ha a  9 0  %-ob  á t i r á s t  

f o g a d j u k  e l  m ég e l é g s é g e s n e k ,  a k k o r  l á t s z i k ,  h o g y  a d o t t  

im p u lz u s a m p l i t u d ó k  m e l l e t t  a z  e l é g s é g e s  á t í r á s h o z  m in im á 

l i s a n  / 9 0 /  á t l a p o l á s i  i d ő r e  é s  / 9 0 /  t a r t á s i  i d ő r e

v a n  s z l i k s é g ,  a z a z  a  d i g i t i m p u l z u s n a k  m in im á l i s a n  a k k o r a  

s z é l e s s é g ű n e k  k e l l  l e n n i e .  K a p c s o l á s i  id ő n e k  e z t  a  m in im á 

l i s  d i g i t i m p u l z u s - s z é l e s s é g e t  f o g a d j u k  e l«

T s / 9o /  » T 0 1 / 9 0 /  + X h/ 3 0 / .

3 .  É l e t t a r t a m  m é r é s e

A m e m ó r ia h u z a l t á r o l á s i  p a r a m é t e r e i  m ű k ö d és k ö z b e n

-  a  h ő m é r s é k l e t t ő l  é s  a z  a l k a l m a z o t t  t e r e k t ő l  f ü g g ő e n  -  

m e g v á l t o z n a k ,  ö r e g e d n e k .  Az é l e t t a r t a m r a  v o n a t k o z ó la g  

v i s z o n y l a g  r ö v i d  i d ő  a l a t t  b e c s l é s t  n y e r h e t ü n k ,  h a  g y o r 
s í t o t t  ö r e g i t é s t  a lk a lm a z u n k . Ez a b b ó l  á l l ,  h o g y  a  memó

r i a h u z a l t  n e h é z  i r á n y ú  t é r  j e l e n l é t é b e n  h ő k e z e l j ü k  a z  

ü z e m i h ő m é r s é k l e t n é l  j ó v a l  m a g a sa b b  h ő m é r s é k le t e n ,  u g y a n 

i s  a  n e h é z  i r á n y ú  t é r  h a t á s á r a  r o m la n a k  le g g y o r s a b b a n  a
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m á g n e s e s  p a r a m é te r e k .  A h ő k e z e l é s  u t á n  m e g h a t á r o z o t t  im p u l
z u s s o r o z a t o t  f u t t a t u n k  l e  / p l .  a  m ű k ö d é s i ta r to m á n y  m eg

h a t á r o z á s á r a  s z o l g á l ó  i m p u l z u s s o r o a z t o t /  a m e m ó r ia h u z a l  

t e l j e s  h o s s z á n  m in d e n  b i t r e ;  é s  a  h ő k e z e l é s i  id ő  f ü g g v é 

n y é b e n  á b r á z o l j u k  a  h u z a l  h o s s z á n  á t l a g o l t  k i o l v a s o t t  j e 

l e t .  A z t  a z  i d ő t  t e k i n t j ü k  é l e t t a r t a m n a k ,  a m ik o r  a  k i o l 

v a s o t t  j e l  a  h ő k e z e l é s  e l ő t t i  é r t é k é n e k  75 % -ára  c s ö k k e n .  

K ü lö n b ö z ő  h ő m é r s é k le t e k e n  e l v é g e z v e  a  h ő k e z e l é s t ,  a z  

A r r h e n iu s  k é p l e t  s e g í t s é g é v e l  s z á m ít j u k  k i  a  sz o b a h ő m é r 

s é k l e t e n  v á r h a t ó  é l e t t a r t a m o t .  A m é r é s h e z  f e l h a s z n á l j u k  

a z  e l ő z ő  m é r é s e k  e r e d m é n y é t ,  k i v á l a s z t v a  a  m e g f e l e l ő  mun

k a p o n t i  á r a m o k a t é s  a z  o p t i m á l i s  k é s l e l t e t é s t .
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"A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. nemzetközi 
konferencián elhangzott előadás anyaga 
Budapest, 1973. szept. 25-28.

MEMÓRIAHUZAL PARAMÉTER VIZSGÁLÓ BERENDEZÉS 

/BELSO N-TEST/

H o r v á th  P é t e r ,  E ö rd ö g h  Im r e , T ó th  P e r e n o

K ö z p o n t i  F i z i k a i  K u ta tó  I n t é z e t ,  B u d a p e s t  

S z i l á r d t e s t f i z i k a i  F ő o s z t á l y

A p e r m a l lo y  v é k o n y r é t e g g e l  b e v o n t ,  m á g n e s e s  a n i 

z o t r ó p i á v a l  r e n d e l k e z ő  m e m ó r ia h u z a l n é v l e g e s  k ön n yű  

m á g n e s e z é s i  i r á n y a  k ö r k ö r ö s ,  a  n e h é z  m á g n e s e z é s i  i r á n y  

e r r e  m e r ő l e g e s .  Az e r e d ő  a n i z o t r ó p i a  t e n g e l y é n e k  a  n é v 

l e g e s  i r á n y t ó l  v a l ó  e l t é r é s e  a  f e r d e s é g  / s k e w / ,  a  h e l y i  

a n i z o t r ó p i a  t e n g e l y e k  s z ó r á s a  a  e z ö g d i s z p e r z i ó .

A m e m ó r ia h u z a l v i z s g á l a t a  k é t  e g y m á sr a  m e r ő le g e s  

m á g n e s e s  t é r  s e g í t s é g é v e l  t ö r t é n i k .  A k ö n n y ű  m á g n e s e -  

z é s  i r á n y ú  t e r e t  /H - J  a  m éren d ő  h u z a lo n  á t f o l y ó  h árom 

s z ö g á r a m  / I p /  á l l i t j a  e l ő ,  a  n e h é z  m á g n e s e z é s  ir á n y á b a  

e s ő  t e r e t  /H ^ /  a  m e m ó r ia h u z a l la l  a z o n o s  t e n g e l y ű  t e 

k e r c s b e  v e z e t e t t  á r a m im p u lz u so k  / I w/  h o z z á k  l é t r e .  A 
t e k e r c s  t e n g e l y é b e n  a  m e m ó r ia h u z a l v i z s g á l t  s z a k a s z á 

b ó l  é s  e g y  p e n n a l l o y  r é t e g g e l  b e  nem v o n t  h u z a l b ó l  h i 

g a n y k o n t a k t u s o k  s e g í t s é g é v e l  c s a k  a  k ö r s z im m e t r ik u s  

/k ö n n y ű  i r á n y ú /  f l u x u s v á l t o z á s o k r a  é r z é k e n y  d e t e k t á l ó  

h u r k o t  a l a k í t o t t u n k  k i .  A h ig a n y k o n t a k t u s o k  l e h e t ő v é  

t e s z i k  a z  a n y a g m in ta  f o ly a m a t o s  m o z g a t á s á t  a  m é r é s  a l a t t .
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A n a g y  a m p l i t ú d ó j ú  t é r i m p u l z u s  k i k a p c s o l á s a  u t á n  

/H t  Hk /  -  a m e ly  a  v i z s g á l t  h u z a l s z a k a a z  m á g n e s e z e t t e é g é t  

g y a k o r l a t i l a g  a  h u z a l  t e n g e l y é n e k  ir á n y á b a  á l l í t j a  b e  -  

a  h e l y i  a n i z o t r ó p i a  t e n g e l y t ő l  f ü g g ő e n  a  m á g n e s e z e t t s ó g  

a  k ö r s z i m m e t r i k u s t ó l  j o b b r a  v a g y  b a l r a  t é r  e l *  Ha a z  e l e 

m i s z a k a s z o k h o z  r e n d e l h e t ő  a n i z o t r ó p i a  t e n g e l y e k  i r á n y á 

n a k  m a x im á l i s  s ű r ű s é g e  m e g e g y e z ik  a  n é v l e g e s  a n i z o t r ó p i a  

i r á n y á v a l ,  a  HT t é r i m p u l z u s  u t á n  a  k ü lö n b ö z ő  m á g n e s e s  

m om entum ok k i á t l a g o l ó d n a k ,  a z  e r e d ő  m á g n e s e z e t t s é g  z é r u s  

l e s z  / s k e w  n é l k ü l i  v é k o n y r é t e g / .  I n f i n i t e z i m á l i s  H^ t e 

r e t  f i g y e l e m b e v é v e  a z  e r e d ő  m á g n e s e z e t t s é g  H ^ - e l  a n t i p a -  

r a l e l  á l l  b e  é s  a  H^ t é r  n ö v e l é s é v e l  m in d  tö b b  h e l y i  mo

m entum  s o r a k o z i k  f e l ,  é s  b i z o n y o s  H^ t é r é r t é k n é l  a z  e r e 

dő m á g n e s e z é s  t e l i t é s i  é r t é k e t  v e s z  f e l .  A k ö n n y ű  i r á n y ú  

m á g n e s e z e t t s é g g e l  a r á n y o s  k i o l v a s o t t  j e l  a m p litú d ó  m a x i

mumát /V Q/  a  H^ t é r  f ü g g v é n y é b e n  m e g j e l e n í t v e  h i s z t e r é z i s  

g ö r b e  j e l l e g ű  á b r á t  m u t a t .  A h i s z t e r é z i s  a n n a k  t u l a j d o n í t 

h a t ó ,  h o g y  a  HT a  m é r t  s z a k a s z  s z é l e i n é l  nem u g r á s s z e r ű e n  

v á g  l e ,  i g y  Hj n ö v e k e d é s é v e l  a  k a p c s o l á s i  f e l t é t e l  

/H l 2 / '  + IIT2 «= h k 2 ^ /  e g y ^ e  h o s s z a b b  s z a k a s z r a  t e l j e s ü l .
A b i t h o s s z  n ö v e k e d é s e  a z  a n i z o t r ó p i a  t é r  é r t é k é t  /H y j  i s  

c s ö k k e n t i ,  a m e ly  a  b i t h o s s z  t o v á b b i  n ö v e k e d é s é t  e r e d m é n y e 

z i .  Ez a  n ö v e k e d é s  HT l o k a l i z á l t s á g a  m i a t t  m in d e n  h a t á r o n  

t ú l  nem f o l y h a t ,  i g y  a d o t t  b i t h o s s z n á l  b e á l l  a z  e g y e n s ú l y i  

á l l a p o t .

A h e l y i  a n i z o t r ó p i a  i r á n y o k  9 0  á t  m agába f o g l a l ó  

s z ö g  a  s z ö g d i s z p e r z i ó  / o t^ q / .  Az a n i z o t r ó p i a  ir á n y o k
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e l o s z l á s á t  G a u ss  e l o s z l á s ú n a k  f e l t é t e l e z v e  o L A a  HT-V
yu jj o

g ö r b e  z é r u s p o n t b e l i  m e r e d e k s é g é b ő l  m e g h a t á r o z h a t ó .  A 

g ö r b e  e l t o l ó d á s á b ó l  m e g h a tá r o z h a tó  a  f e r d e s é g  / s k e w /

/ I «  á b r a /»  M é r é se k  a z t  b i z o n y í t j á k ,  h o g y  k ü lö n b ö z ő  s z ó -  

t é r é r t é k e k n é l  f e l v e t t  HL-V Q g ö r b é k  / l .  á b r a /  A , C , D 

p a r a m é t e r e i  a  s z ó t é r  f ü g g v é n y é b e n  a  m ű k ö d é s i k ü s z ö b  

g ö r b é k e t  a d já k  k i s  e l t é r é s s e l  / 2 .  á b r a /*  A Hl-V q g ö r 

b e  a  m e m ó r ia h u z a l m e c h a n ik a i  f e s z ü l t s é g e k  h a t á s á r a  /3 *  

á b r a /  m e g v á l t o z i k .  A v á l t o z á s  m é r t é k é b ő l  m eg k a p h a tó k  a  

h ú z á s i ,  c s a v a r á s !  é s  UDRO m a g n e t o s t r i k c i ó s  p a r a m é te r e k ,  

a m e ly e k  a  m ű k ö d é s i k ü s z ö b  g ö r b é t  a  4* á b r a  s z e r i n t  mó

d o s í t j á k .  H a j l í t o t t  m é r ő f e j b e n  v i z s g á l h a t ó  a  m a g n e to -  

s t r i k c i ó n  k e r e s z t ü l  a  m e m ó r ia h u z a l k ö r k ö r ö s  ö s s z e t é t e l  

in h o m o g e n i t á s a  i s  / 5 .  á b r a / ,  a z  e l j á r á s  a lk a lm a s  a  k ö r 

k ö r ö s e n  k ü lö n b ö z ő  e l ő j e l ű ,  d e  e r e d ő b e n  z é r u s  m a g n e to -  

s t r i k c i ó j ú  " á l  z é r u s  m a g n e t o s t r i k c i ó j ú "  r é t e g  k im u ta 

t á s á r a *  A m é r ő b e r e n d e z é s  / 6 .  á b r a /  a  t é r  e l ő á l l í t á 

s á h o z  v á l t o z t a t h a t ó  e m p l i t u d ó j ú  f ü r é s z á r a m o t  s z o l g á l 

t a t  a  b e é p í t e t t  d i s p l a y - n  t ö r t é n ő  m e g j e l e n í t é s  e s e t é n  

2 5  H z , k o o r d i n á t a i r ó s  m e g j e l e n í t é s  e s e t é n  0 , 0 5  Hz f r e k 

v e n c i á v a l *  A Ht  t é r  e l ő á l l í t á s á h o z  a  b e é p í t e t t  im p u lz u s -  

g e n e r á t o r  v á l t o z t a t h a t ó  n a g y s á g ú  1 0  n s e o  f e l f u t á s ú  áram 

im p u lz u s o k a t  á l l í t  e l ő ,  a z  im p u lz u s  i s m é t l ő d é s i  f r e k v e n 

c i a  5 MHz, k i t ö l t é s i  t é n y e z ő  0 ,2 5 #

A k i o l v a s o t t  j e l  d e t e k t á l á s a  b e é p í t e t t  m i n t a v é t e -  

l e z ő  b e r e n d e z é s s e l  t ö r t é n i k .  A m i n t a v é t e l  id ő t a r t a m a  

< 5 0  p s e c  / e k v i v a l e n s  s á v s z é l e s s é g  DC -  >  5 0 0  M H z/,
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é s  a  m in t a  t a r t á s i  I d ő á l l a n d ó  5 s e c  n a g y s á g r e n d ű . Az e r ő 

s í t é s  é r t é k e  I x  -  lOOx - i g  v á l t o z t a t h a t ó ,  a  b e m e n e tr e  s z á 

m í t o t t  z a j  é l , 5 mV. A b e é p í t e t t  d i s p l a y  5% p o n t o s s á g ú  

l e o l v a s á s t  t e s z  l e h e t ő v é .  A b e r e n d e z é s h e z  k o o r d i n á t a i r ó t  

c s a t l a k o z t a t v a  a z o n  a  m é r é s  ere d m é n y e  r ö g z í t h e t ő .

A b e r e n d e z é s h e z  c s a t l a k o z t a t o t t  m o to r o s  m o z g a tá s ú  m é r ő f e j  

p o z í c i ó j a  1 m m -es f e l b o n t á s ú  d i g i t á l i s  k i j e l z é s ű .  A m érő

á l l v á n y b a  b e f o g o t t  m e m ó r ia h u z a lo n  m e c h a n ik a i  h u z ó f e s z ü l t -  

s é g  é s  t o r z i ó  h a t á s a  a l a t t  l e h e t  v i z s g á l a t o k a t  v é g e z n i .

A b e r e n d e z é s h e z  a  k ö r k ö r ö s  ö s s z e t é t e l  in h o m o g e n i t á s  m eg

h a t á r o z á s á h o z  h a j l í t o t t  m é r ő f e j  c s a t l a k o z t a t h a t ó ,  v a l a 

m in t  h l i t h e t ő - f l i t h e t ő  m é r ő f e j  h ő m é r s é k l e t s z a b á l y o z ó v a l ,  

a m e ly n e k  h a s z n á l a t á v a l  - 6 0  C ° - t ó l  + 1 2 5  C ° - i g  t e r j e d ő  h ő 
m óré s k le t t a r t o m á n y b a n  v é g e z h e t ő k  a  v i z s g á l a t o k .

A m é r ő b e r e n d e z é s  f é n y k é p e  a  7» á b r á n  l á t h a t ó .
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A adott kiolvasási jelszinthez tartozó írási Hl tér küszöbérték 
névleges Hy térértéknél 

C Hl zavarási küszöb térérték
D névleges Hj térértékhez tartozó NDRO HL tér küszöbérték

/crawl/
F kiolvasott jelfeszültség
tf' meredekségből meghatározható szögdiszperzió

H f  az eltolódás mértékéből meghatározhatá ferdeség

MEMÓRIAHUZAL TIPIKUS V0 -Hl GÖRBÉJE EGY RÖGZÍTETT Hf TÉRÉRTÉKNÉL



2 . ábra MŰKÖDÉSI KÜSZÖB GÖRBÉK
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tT HÚZÓTERHELÉS HATÁSA ( Iw - )
(kp- AD, HA I w  - I w o  )

vO[mV]

c. CSAVARÁS HATÁSA ( I w " I  wo )

3.íibra: MAGNETOSTRIKClÓS PARAMÉTEREK A BELSŐN 
TESTBEN ( I wo * *OOmA .NÉVLEGES SZÓÁRAM )
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2 0  A O  60 8 0  , 100

DIGITÁRAM [mA]

A. ábra MAGNETOSTRIKCiÓ HATASA A MŰKÖDÉSI KÜSZÖB GÖRBÉKRE

min

MŰKÖDÉSI TARTOMÁNY

----  TERHELETLEN
---- TERHELT [m=50gr3

SZÓARAM MENET

A 10 max



SZÖGHELYZET

SZÖGHELYZET

5. ábra KÖRKÖRÖS ÖSSZETÉTEL HOMOGENITÁS VIZSGÁLATA
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6. ábra MÉRŐBERENDEZÉS VÁZLATA



"A szilárdtestkutatás korszerű berendezései" c. nemzetközi 
konferencián elhangzott előadás anyaga 
Budapest, 1973. szept. 25-28.

HUZALMEMÓRIA ELŐ Á L LÍT Á S A  ÉS VIZSGÁLATA
Tóth Ferenc, Paitz József
Központi Fizikai Kutató Intézet, Budapest
Szilárdtestfizikai Főosztály

A harmadik generációs számitógépekhez szükséges nagy 
kapacitású és nagy sebességű memória állítható elő vékony 
permalloy réteggel bevont huzalokból.

A huzalmemória készítéséhez kb. 0,1 mm átmérőjű Be- 
bronz alaphuzalra elektrokémiai utón 6000-8000 8 vastagságú 
permalloy réteget visznek fel mágneses térben. Az anizotrop 
réteg könnyű mágneses iránya körkörös, a nehéz irány arra 
merőleges, szálirányu. A memóriasikbanegymással párhuzamo
san elhelyezett - folytonos mágneses, réteggel bevont - un. 
digitvezetékeket egymenetü szóvezetékek vesznek körül, a 
digit- és szóvezetékek kereszteződés! pontjai jelölik ki a 
tényleges tárolóelemet /l. ábra/.

Információ beirásnál a szóvezetékre adott áramimpulzus 
mágneses tere a mágnesezettség vektorát a memóriahuzalon 
szálirányba - nehéz irányba - forditja, amelyből a szóáram 
megszűnése után a memóriahuzalra - azaz a digitvezetékre - 
kapcsolt áram polaritásával ki lehet jelölni a könnyű irány
ba visszabillenő mágnesezési vektor irányítottságát, amely
nek két lehetséges állapota közül az egyiknek a logikai 
"l"-et, ellentétes irányítottságának pedig a "0"-t felel
tetik meg. Kiolvasásánál a szóáram a mágnesezettség vekto
rát kibillenti a könnyű irányból, amelynek hatására a di- 
gitvezetékben a beirt információnak megfelelő polaritásu 
jelfeszültség indukálódik, majd a szóáram megszűnte után 
a mágnesezettség vektora visszabillen eredeti helyzetébe,
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azaz a memóriahuzalnál a kiolvasás a beirt információt nem 
törli /non destructive read out/.

Mivel a mágneses réteg nagyon vékony /egy bithossz
0 ,1 -0,2 mm/, az átmágnesezett anyagmennyiség rendkivül 
kicsi, a memóriarendszer ezért nagyon gyors működésű lehet, 
lényegében csak a csatlakozó elektronika sebességétől függ 
/a tényleges memóriaelem kapcsolási ideje kb. 20-30 nsec/.
Az egyes digit- és szóvezetékek egymástól való. távolsága 
nem nagyobb 1 mm-nél, ezért a huzaltároló nagy kapacitású 
lehet: néhány kbit és 10 - 100 Mbit méretű memória építé
sére egyaránt alkalmas.

A tárolóelem jellemző küszöbkapcsolási görbéit a 2. 
ábra mutatja a memórián belüli működésnek megfelelő digit- 
és szóáram tartományban. Az egyfázisú irási küszöbkapcso
lási görbe a huzal egy bitnyi elemére vonatkoztatott ösz- 
szetartozó dig'it- és szóáramok lehetséges értékeit tünteti 
fel. A tároló további pozícióiba történő beíráskor mind a 
szóvezetékben, mind a digitvezetékben áram folyik, ezek 
együttes zavaró tere az előbbi bit pozícióban nem léphetik 
túl az un. creep küszöbgörbét, amely alatti zavaró impulzusok 
ismételt alkalmazása még nem rontja az információ tárolását. 
Természetesen legnagyobb a zavarás olyankor, ha a szomszédos 
bit helyeken történik beirás vagy kiolvasás, ez az un. két
fázisú jelbeirásnál - a szomszédos helyre ellentétes infor
máció kerül - a megengedhető összetartozó digit- és szóáram 
egy másik határgörbét eredményez /a második impulzus fordít
ja az első impulzus creep-jét/. A határgörbék közötti terület 
tűzi ki a memóriaelem üzemi tartományát.

Jó memória csak szigorú követelményeket kielégítő tulaj- 
donságu mágneses huzallal hozható létre. A legfontosabb para
méterek a következők:

1. Alacsony értékű anizotrópia tér /H^ ~ 3 - 5 Oe/ azért,
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hogy a szómeghajtó áram lehetőség szerint kicsi 
legyen.

2. A zavarküszöb értékének magasabbnak kell lennie,
6 7hogy a -eirt jelet 10 - 10 szomszéd zavarás se

csökkentse. A creep küszöb a mágneses réteg koercitiv 
terének növelésével nő, de ez a digit Írási áram 
értéket is növeli, ezért túlságosan nagyra nem 
választható, szokásos értéke Hc “o,5 - 1 xHk

3. A mágneses réteg zérus magnetostrikciónak megfe
lelő összetételűnek kell lennie, hogy a sikba 
kötéskor a huzal mechanikai feszültségekkel szem
ben érzéketlen legyen. Ez 0,1 - 1%-os Ni/Fe arány 
tartását teszi szükségessé.

4. A mágnesezettség könnyű irányának ferdesége az un. 
skew olyan alacsony legyen, amennyire csak lehetsé
ges, a teljes digitvezeték mentén mérhető diszper
zió ne lépje túl a néhány fokót.

5. A digitvezeték hosszában, körkörösen a mágneses pa
raméterek szórásának kicsinek kell lennie, hogy 
széles üzemi tartománnyal rendelkezzen a huzal, a 
beiráshoz és kiolvasáshoz igy megfelelően tolerált 
áramok használhatók, a kiolvasott jelfeszültség el
fogadhatóan uniform.

6. A rétegvastagságot úgy kell megválasztani, hogy a 
kiolvasott információ jel/zaj viszonya kifogásta
lan legyen, de nem lehet túlságosan vastag, mert 
lecsökken a zavarküszöb és megnő a kapcsolási idő.

7. A megvalósított paramétereknek időben stabilnak kell 
lennie, hogy a huzalmemória meghibásodás nélküli 
élettartama hosszú legyen.
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Mindezen feltételek csak pontosan beállított gyártási 
paraméterek meghatározására készített mérőrendszerek felépi 
tésével, az előállítás közben használt automatikus huzalpa
raméter vizsgáló és osztályozó rendszer ismertetésével fog
lalkozunk a következőkben sorra kerülő előadásokban.

A KFKI-ban memóriahuzalokból - 128 szó 144 bit mére
tű, alagút tipusu - memóriasikokat fejlesztettünk ki. A ra
gasztott rendszerű sik jellemző geometriai adatait a 3. 
ábra mutatja. Készítésénél poliamid fóliára szóvezetékül 
szolgáló 0,1 mm átmérőjű műanyag szigetelésű huzalsort ra
gasztunk fel, majd erre merőlegesen termoplasztikus réteg
gel ellátott 0,2 mm-es rézhuzalsor kerül. Rögzités után a 
poliamid hordozó a szóvezeték-huzalsorral együtt összehajt
ható, és a két síkot 150 C°-ra melegítve, a termoplasztikus 
réteg meglágyul, és polimer!zálódik, az egész mátrixon be
lül a huzalkereszteződési pontok rögzítődnek. A 0,2 mm-es 
huzalok segítségével létesített alagutakba a mágneses réteg 
gél bevont digitvezetékek utólag befüzhetők.

A memóriasik legfontosabb paraméterei a következők:

Anizotrópia tér 5,4 Oe
Koercitiv tér Hc 3 Oe
Névleges beiró szóáram 1 ^  600 mA
Névleges beiró digitáram

3 0  -  6 0  mA

Kiolvasó szóáram IWR 
NDRO kiolv. tart. max. szóáram 

max
Kiolvasott jelfeszültség

6 0 0  mA

800 mA

/ I WR/ 6 0 0  m A ;  t w r = 5 0 - 6 0  nsec/
Digit zavarkűszöb /1 0 '  zavarás/ I Dp 

Creep zavarküszöb / I WR= 6 0 0  mA/
Crawl /Idw=50 mA/
Kapcsolási idő /min. digitimp.

6 - 10 mV
75 mA 
15 mA 

200 mA

szélesség/ 5 0  n s e c
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A memóriasikok mind RAM mind ROM memóriák készítésére 
alkalmasak. A kísérleti memória két sikból áll, a két sik 
digitvezetékei párhuzamosan vannak kötve beírásnál, azaz 
bitenként két tároló cella kerül felhasználásra. Ez ugyan 
növeli az egy memóriához szükséges sik-méretet, ugyanakkor 
viszont a digitvezetéken erőteljesen lecsökkenti a beirási 
és kiolvasási zajokat és megduplázza a kimenő jelfeszült
séget.
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