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UVOD

Razvoj tehnologije, naroCito raCunarske opreme, doprineo je sve vecem
interesovanju za magnetizam na povrginama i tankim filmovima. Razvijeno je vise
analitickih teorijskih metoda, medu prvima metod molekulskog (srednjeg) polja, koji
je primenjen u ovom radu.

Cilj ovog diplomskog rada je analitic'ko i numericko ispitivanje magnetizacije
i kvadrupolnog momenta kod polubeskonaCnog Heisenberg - ovog feromagneta sa
bikvadratnom interakcijom i spinom S=l, u aproksimaciji molekulskog polja.

U prvom poglavlju ovog rada opisan je Hamiltonijan sa bikvadratnom
interakcijom za beskonac'an i polubeskonafian feromagnet i analizirani su parametri
sistema - magnetizacija i kvadrupolni momenti.

U drugom poglavlju dati su rezultati numeric'kog resavanja sistema nelinearnih
diferencnih jednaCina za magnetizaciju i kvadrupolni moment, kao i rezultati
numeric'kog izraCunavanja magnetizacije u blizini tacke faznog prelaza u zapremini,
kod polubeskonaCnog feromagneta za sluCaj feromagnetnog uredenja. Takode je
numeric'ki resen sistem nelinearnih diferencnih jednacina za kvadrupolne momente
kao i kvadrupolni moment u zapremini za ferokvadrupolnu fazu.

Programi napisani u programskom paketu Matematica 2.0 for Windows, koji
racunaju magnetizaciju i kvadrupolne momente dati su u prilogu.



1. FEROMAGNET SA BIKVADRATNOM INTERAKCIJOM IZMENE
I FAZNI PRELAZI

Osnovna karakteristika feromagneta je pojava magnetnog momenta i u
odsustvu primenjenog magnetnog polja. Magnetni moment potiCe od uredenosti
sopstvenih magnetnih momenata elektrona. Ova uredenost je posledica interakcije
izmene koja deluje medu elektronima. Interakcija izmene je elektrostatickog porekla,
a javlja se usled identifinosti Cestica. Pored ove interakcije, u feromagneticima postoje
magnetne interakcije sopstvenih magnetnih momenata medusobno i sa lokalnim
elektrostatickim poljem u kristalu. Obe ove interakcije su relativisticke prirode, pa su
po velifiini zanemarljive u odnosu na interakciju izmene. One odreduju pravac
orijentacije spinova, odnosno, pravac kome odgovara minimum energije sistema.[l]

Bikvadratna interakcija izmene opisuje se spinskim operatorima viseg reda,
Neke karakteristike magnetnih sistema, posebno kod jedinjenja retkih zemalja,
pokazale su da je uticaj bikvadratne interakcije na mogu6e magnetno uredenje i fazne
prelaze uporediv sa uticajem bilinearne interakcije.

1 . 1 BESKONAC AN FEROMAGNET

Prvo se analizira beskonafian Heisenberg-ov feromagnet sa prostom kubnom
strukturom, bilinearnom i bikvadratnom (K'f) interakcijom izmene i spinom

S=l, sledeci uglavnom rad [2].
Hamiltonijan ovakvog sistema moze se pisati u formi:

gde su:
S*, Sy, Sz dipolni momenti,

a Q° = 3(S*)2 -2, Q2 = (S*)2 -(Sy)2, Qxy = SxSy +SySx kvadrupolni momenti
sistema.

U toku daljeg rada analiza sistema se vrsi u aproksimaciji molekulskog
(srednjeg) polja, u kojoj se interakcija medu spinovima svodi na interakciju jednog
spina sa srednjim poljem ostalih spinova. U obzir se uzimaju samo najblizi susedi.

Imajuci u vidu translacionu invarijantnost kristala, Hamiltonijan dat
jednaCinom (1.1) za slufiaj interakcije jednog jona, u aproksimaciji molekulskog polja
dobija oblik:

(1.2)

gde su:

Slobodna energija sistema je:
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(1.3)

gdeje Z0 statisticka suma datakao:

(1.4)

1
Clan —H0 je unutrasnja energija sistema po jonu koja je funkcija dipolnih i

kvadrupolnih momenta, pa mora biti ukljufiena u izraz za slobodnu energiju. Prema
tome, konac"an izraz za Hamiltonijan u aproksimaciji molekulskog polja je:

(1.5)

Srednje vrednosti dipolnih i kvadrupolnih momenta ( S ' ) i (Q'} odreduju se
iz uslova minimuma slobodne energije:

dF dF
• = 0

• d(Q')

Iz uslova (1.6) dobijaju se jednaCine:

<£'> =

(1.6)

la.' d(S')
(1.7)

' d(Q<}

koje mogu imati vise resenja. Resenje koje odgovara minimumu slobodne energije
opisuje ravnotezno stanje sistema.

U aproksimaciji molekulskog polja na temperaturi T=0 ° K, sistem se nalazi u
cistom stanju. Talasna funkcija sistema je oblika:

b\0)+ c (1.8)

Poznato je da su fazni prelazi uslovljeni uredenjem dipolnih momenata.
Prisustvo kvadrupolnih momenata moze dovesti i do dodatnih faznih prelaza. Za
pozitivne vrednosti bilinearne (/a') i bikvadratne (/(3') konsante izmene, dipolni i
kvadrupolni momenti jona teze da se urede duz odredenog pravca.

Pokazano je da sistemi sa Ising—ovom , izotropnom i kubnom simetrijom
imaju, u pravcu uredivanja, iste termodinamic'ke osobine. Oni poseduju samo jednu
tacku faznog prelaza u zavisnosti od parametara sistema: ili se dipolni i kvadrupolni
momenti ureduju istovremeno, pa se javlja prelaz iz paramagnetne u feromagnetnu
fazu, ili se dipolni momenti ne ureduju, pa se vrsi prelaz iz paramagnetne u



T
ferokvadrupolnu fazu. Sistemi sa aksijalnom simetrijom imaju dva odvojena fazna
prelaza. Prvo se ureduju kvadrupolni momenti, a zatim dipolni na nizoj temperaturi.

1.1.1 Ising-ov model

Ising-ova simetrija podrazumeva sledece srednje vrednosti dipolnih i
kvadrupolnih momenata:

gde je (Sz) — a magnetni moment po jonu, odnosno magnetizacija.
Hamiltonijan sa Ising-ovom simetrijom u aproksimaciji molekulskog polja je

oblika:

(1.9)

Za statisticku sumu se dobija izraz:

Z = -^) = exp(^)(exP(-9o/0 + (1.10)

pa je slobodna energija sistema:

F 1 1 2 1, ,2— = ln 7 +_aa^ + — (q y
I K ° 2 6 °

gdeje K - I/kT .
Iz uslova za minimum slobodne energije dobijaju se jednaCine:

2sinh(A:aa)
+ 2 cosh(^aa)

(1.11)

(1.12)

Posto je statisticka suma parna funkcija po a , resenja <5Z> - +CT imaju iste osobine
pa se moze smatrati da je CT >0.
Sistem jednacina (1.12) ima tri resenja:

2. a = 0,^0 *0
3. a = 0,9 o-0

U zavisnosti od vrednosti a, resenja kojima odgovara minimalna vrednost slobodne
energije su sledeca:



1.) zaoc>l resenje a>#0>0 ima najnizu energiju.
Na niskim temperaturama a i qQ su aproksimativno:

o = l-exp(-A:(a + l))
(1.13)

Na temperaturama u blizini tacke faznog prelaza (T <TC) magnetizacija je
mala (a « 1), pa se moze koristiti razvoj:

-(7; -T) = (1.14)

Eliminacijom qn iz jednafiina (1.12) i razvojem rezultujuceg izraza po a, za konstante
A i B dobijaju se vrednosti A - 0 i B = a(ot - 2)/4(a -1). Izrazi za magnetizaciju i
kvadrupolni moment su u ovom sluCaju:

4(a-
a(a-2)7

(1.15)

(a - 2) 7

Iz gornjih jednacina se vidi da za oc>2 postoji fazni prelaz druge vrste iz
paramagnetne u feromagnetnu fazu i sistem se ponasa kao uobicajeni Izingov model
sa temperaturom faznog prelaza kTjl - aS(S +1)/3 = 2a/3. Za a< 2 javlja se fazni

prelaz prve vrste iz paramagnetne u feromagnetnu fazu na temperaturi kT/I > 2a/3.
U faznom dijagramu (si. 1.1.1), taCka sa koordinatama (a,=2,kT/I - 4/3) je

trikriticna tacka.

kT 1
2.) zaoxl i —-< 0.72 resenje a = 0,</0<0 ima najnizu slobodnu energiju, a

/ In4
kT 1

zaa<l i —> 0.72 resenje a = 0,<70=0 .
/ In4

Za utvrdivanje tipa faznog prelaza definise se pozitivna funkcija Q( kT/I):

1_

za

za

kT < 1
/ In4

Kl() \ In4

kT_ 1
T In4

(1.16)

gde je q0< 0 resenje q0 jednacina (1.12) za a =0, a TQ temperatura faznog prelaza.
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Na niskim temperaturama funkcija Q( kT/I) je oblika:

—)=l-3exp(-~)
/ ' P kT

dok je u blizini tacke faznog prelaza TQ :

(1.17)

7 2 (3-21n4) 7
(1.18)

Na T= 0° K jednac"ina (1.17) daje Q - 1, a na T - 7^ se iz jednaCine (1.18) dobija

g = 1/2, pa su vrednosti kvadrupolnog momenta q0:

-2 za T=Q°K
-1 za 7- = ̂

o za r>z:1

(1.19)

Moze se zakljuc'iti da je hTQjI-\l\n4 temperatura faznog prelaza prve vrste iz
paramagnetne u ferokvadrupolnu fazu.

3.) za a =1 postoje dva resenja sa istom minimalnom vrednoscu slobodne energy e:
kT

kT
2. a = 0,^0=-2Q(y)

Oba resenja postoje na svim temperaturama T < TQ .
Fazni dijagram koji opisuje Ising-ov Hamiltonijan prikazan je na slici 1.1.1.

Oblast 1 odgovara paramagnetnoj fazi, oblast 2 feromagnetnoj, a oblast 3
ferokvadrupolnoj fazi. Na jednostrukim linijama se javljaju fazni prelazi prve vrste, a
na dvostrukoj fazni prelaz druge vrste.

a

1.0

0.72 1.33

(sl.1.1.1)



1.1.2 Izotropni model

U analizi sistema sa izotropnom simetrijom , za osu uredivanja dipola moze se
izabrati z-osa, pa su srednje vrednosti dipolnih i kvadrupolnih momenata:

Hamiltonijan sa izotropnom simetrijom je oblika:

(1.20)

a u aproksimaciji molekulskog polja:

(1.21)

gdesu I=

Za statisticku sumu se dobija izraz:

Z0 -

pa je slobodna energija sistema:

I K 2 2 N J " 6

Uslov minimuma slobodne energije:

- _ A

3d dq2

daje jednakost:

Analizom gornje jednaCine dobijaju se sledeci rezultati:

1.) za a ^1 postoje tri resenja:

1. a ^ 0 , ^ r 2 = 0

2. a = 0,<?2 ?iO

3. a = 0 , 4 2 = 0

+oc2a2)) (1.22)

(1.23)

(1.24)
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Za q2 -0, Hamiltonijan dat jednacinom (1.21) prelazi u Ising-ov Hamoltonijan, pa
se razmatra samo resenje sa q2 * 0.

Za a - 0 i q2*0 jednaCine za q2 i qQ su:

2sinh(Kq2)
exp(-qnK) + 2cosh(Kq2)

(1.25)

2cosh(Kq2)

Gornji sistem jednac"ina prelazi u sistem (1.12) za a =1 i a— »g 2 . Iz analize Ising-
ovog Hamiltonijana je poznato da u slucaju a -1 postoje dva degenerisana resenja, pa
su resenja sistema (1.25):

kT

2.
kT
—

Ova dva resenja su ekvivalentna, posto rotacija koja prevodi y u z osu transformise
resenje q2 - q0 - Q(kT/I) u resenje q2 = 0,q0 = —2Q(kT/I) . Prema tome, uvek se
mogu izabrati takve koordinate da je qQ * 0 i a ^ 0 .

Moze se zakljuciti, da za a ^1 izotropni Hamiltonijan ima iste osobine kao i
Ising-ov: za col dipoli i kvadrupoli se ureduju istovremeno, dok se za a<l dipoli ne
ureduju. Jedina razlika izmedu Ising-ovog i izotropnog modela je u tome sto se kod
izotropnog modela dipoli i kvadrupoli mogu uredivati u bilo kom pravcu, dok se kod
Ising-ovog modela oni ureduju samo duz z-ose.

2.) za a =1, a i q2 se ne mogu odrediti jednoznacno, ali su povezani relacijom:

V <*2

Ovo resenje ima istu slobodnu energiju kao i resenje:
kT

1.1.3 Kubni model

U aproksimaciji molekulskog polja Hamiltonijan sa kubnom simetrijom je
oblika:

(1.26)

gde su:
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a,. =(S") i=x,y,z

q0 = (Q° X </2 = (Q2 X qv = (& > ^ v =w •

U zavisnosti od vrednosti P, za kubni Hamiltonijan se dobijaju sledeci rezultati:

1.) za P=0, kubni Hamiltonijan (1.26) prelazi u izotropni (1.21). Iz analize date u
delu 1.1.2 je poznato da se za a>l dipolni i kvadrupolni moment! ureduju duz jedne
od ivica elementarne 6elije, dok se za a<l ureduju samo kvadrupolni momenti q^.

2.) za p»l, kubni Hamiltonijan (1.26) prelazi u Hamiltonijan oblika:

H0 =- (1.27)

koji ima dva stabilna stanja.

1. Za a<p resenje sanajnizom slobodnom energijomje:

0 = = = 0

pa se sistem nalazi u ferokvadrupolnoj fazi sa osom simetrije koja je paralelna pravcu
[111].

2. za a>p resenje sa najnizom slobodnom energijomje:
- - 0

i sistem se nalazi u feromagnetnoj fazi sa dipolnim i kvadrupolnim momentima
usmerenim duz [111] pravca.
U ovom slufiaju q i a dati su relacijama:

a =

(1.28)

Ako se uvedu smene Kfo—>K i a /p—»a sistem jednaCina (1.28) prelazi u sistem
(1.12). Prema tome, Hamiltonijan opisan jednaCinom (1.27) ima iste karakteristike
kao Ising-ov Hamiltonijan sa bilinearnom i bikvadratnom konstantom interakcije la
i /P/3. Jedina razlika je u tome sto se kod Ising-ovog Hamiltonijana uredivanje vrsi
duz z-ose.

3.) za p >1, Hamiltonijan (1.26) pogodno je napisati u obliku:

(1.29)



pa su sve konstante /,oc,P -1 pozitivne. Prvi clan u gornjem Hamiltonijanu je sferno-
simetrican i ne podrazumeva ni jedan pravac uredivanja. Pravac uredivanja odreden je
drugim clanom. Iz prethodnog razmatranja je poznato da drugi clan podrazumeva
uredivanje duz [111] pravca. Kada se sistem ureduje duz [111] pravca q2 = qQ = 0 ,

pa je i Hm = 0 . Moze se zakljuciti da za P>1 kubni Hamiltonijan prelazi u
Hamiltonijan (1.27) za slucaj p»l.

4.) za p<l , kubni Hamiltonijan je pogodno napisati u obliku:

(1.30)

pa su konstante /P,/a,/(l~P) pozitivne. Posto je prvi clan sferno-simetrican, pravac
uredivanja je odreden drugim clanom koji podrazumeva uredivanje duz [100] pravca.
Prema tome, za p<l su qxv = qvz = q^ - 0 i kubni Hamiltonijan prelazi u izotropni

Hamiltonijan dat jedacinom (1.21).
Moze se zakljuciti da se kubni Hamiltonijan ureduje ili duz [111] ili duz

[100] pravca. Sistem moze imati istovremeno i dipolno i kvadrupolno uredenje ili se
javlja samo kvadrupolno uredenje.
Na slici 1.1.2. prikazani su tipovi uredenja sistema za razlicite vrednosti a i p. Oblasti
1 i 4 odgovaraju ferokvadrupolnoj fazi, a 2 i 3 feromagnetnoj. Momenti se ureduju
duz [100] pravca u oblastima 1 i 2, dok se u oblastima 3 i 4 ureduju duz pravca
[111]. Fazni prelazi su drugog reda u srafiranoj oblasti, aprvog u svim ostalim.

P

2.0

1.0

1.0 2.0

(si. 1.1.2)
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1.2 POLUBESKONACAN FEROMAGNET

Analizira se polubeskonacan Heisenberg-ov feromagnet sa prostom kubnom
strukturom, bilinearnom (7^) i bikvadratnom (K^ = «/-) interakcijom izmene u

aproksimaciji najblizih suseda. Za spin S=l, analiza se vrsi u aproksimaciji
molekulskog polja ([3] - [5]).

Posmatrani feromagnet ispunjava deo prostora z>0 sa ravni (001) kao
granicnom povrsi.

Hamiltonijan ovakvog sistema je oblika:

(1.31)

Uvodenjem kvadrupolnih momenata moze se pokazati da gornji Hamiltonijan prelazi
u Hamiltonijan dat jednaCinom (1.1).

VeliCina 1T u Hamiltonijanu (1.31) je konstanata izmene koja ima vrednost

/v za susede na povrsini, a vrednost /u svim ostalim slufiajevima, dok je velicina CO

primenjeno magnetno polje usmereno duz z-ose. Ovo polje uvodi Ising-ovu
simetriju u Hamiltonijan:

gde su a,, i qn magnetizacija i kvadrupolni moment , veliCine karakteristicne za
svaki sloj feromagneta.

Imajuci u vidu Ising-ovu simetriju i translacionu invarijantnost kristala u XY-
ravni, Hamiltonijan sistema u aproksimaciji molekulskog polja je oblika:

(1.32)

gdeje

(1.33)
n=l

U gornjem Hamiltonijanu Nxy je broj cvorova u XY-ravni, a TV je broj slojeva u z-

pravcu. Velicine ~C6n i ~X.n su srednja polja izmene koja deluju na magnetizaciju a,,

i kvadrupolni moment qn. Ako se uvedu oznake:

7V . 2-fl
e -—- i a =

7 a
~C6,, i 3e_ su oblika:

11
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gde su:

, , +a2

,,£2 - 4qn

Statisticka suma je oblika:

gdeje:

z =

pa je slobodna energy a sistema:

qn+]

(1.34a)

(1.34b)

(1.35a)

(1.35b)

(1.36)

Za slobodnu energiju po Cvoru XY— ravni, na osnovu prethodne relacije, dobija se
izraz:

F

(1.37)
Magnetizacija CT,, i kvadrupolni moment qn odreduju se iz uslova minimuma

slobodne energije:

dF dF
= 0 (1.38)

Uslov (1.38) daje sistemjednaCina:

(1.39a)

12
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koji se na osnovu (1.35a) i (1.35b) moze napisati u obliku:

zan=l

r. • i /2sinh(

, , /4SCT, +CT7,6cosh( ' 2)

exp( 0 u/2 cosh(
--2

z a n > 2 (1.39b)

_ . , ,4cy,,+(3., i+O,,.iX2sinh( ;:' )̂
a., = 4t

exp(—^"+f""l+g"+1) + 2 cosh( a"+G"-i+CT«+i)

6cosh( a"+a"-'+a"+i)

—g»+g,,-i+g,,+i) + 2cosh( CT"+a",i+a"+'
•-2

gdeje ? = .
2(2-d)l.

Gornji sistem jednacina moze se tafino resiti samo numeric'ki, pa se dalje sistem
analizira na T = 0° K i na temperaturama u blizini ta£ke faznog prelaza.

1.) Na T-O^K feromagnet se nalazi u osnovnom stanju sa energijom koja je
jednaka minimalnoj vrednosti energije:

13



(1.40)
«=!

Da bi se nasla resenja sistema (1.39a) u ovom slucaju, uspostavlja se veza izmedu
prve i druge relacije u (1.39a):

3a = (1.41)

koja za T -> 0° K prelazi u jednaCinu:

Resenja jednaCine (1.42) kojima odgovara minimum energije E0 su:

(1.42)

1. za a > 1 a,, (0) = qn (0) = 1 , pa se sistem nalazi u feromagnetnoj fazi
i

2. za a < 1 a,, (0) = 0, qn (0) = -2 , i sistem se nalazi u ferokvadrupolnoj fazi.

Za a = 1 oba uredenja imaju isru energiju, pa se javljaju dva degenerisana resenja.

2.) Na temperaturama u blizini tacke faznog prelaza magnetizacija i kvadrapolni
moment teze nuli, pa je moguce naci priblizno analiticko resenje sistema (1.39a).

Da bi se izraCunala temperatura faznog prelaza u povrsinskom sloju t'l koja se

moze razlikovati u odnosu na zapreminsku tc, kao i da bi se nasla temperaturna

zavisnost magnetizacije i kvadrupolnog momenta u blizini tc, neophodno je izvrsiti
dva razvoja sistema jednacina (1.39a).Za temperatura faznog prelaza u zapremini
usvaja se vrednost tc = \

Prvo se jednaCine (1.39a) linearizuju po Clanovima an imajuci u vidu

qn ~ a,2, = 0 . Kao rezultat se dobija sistem:

3CT "
(1.43a)

odnosno,
za n =1

za n > 2

(6r-4s)a, -CT2 =

-<!„_, +(6r-4)CT f l-CT l l + 1 -0

(1.43b)

JednaCine (1,43b) se mogu pretstaviti u matric'nom obliku :

14



(6tl - A)5 = 0 (1.44)

gde su

' 1 0 0 0 0

0 1 0 0 0

0 0 1 0 0

0 0 0 1 0

0 0 0 0 1

A =

4e 1 0 0 0

1 4 1 0 0

0 1 4 1 0

0 0 1 4 1

0 0 0 1 4

a = CT (1.45)

U drugom razvoju zadrzavaju se clanovi koji su srazmerni <j3n i clanovi

qn ~ &l, pa se dobijaju jednaCine:

6at 46t

Za temperature t « t c ~ 1 vazi aproksimacija

{>,-\ CT»+i ' pajednafiine (1.46) prelaze u :

3aa.,2

q n ~ q n_

2at 4( t t 8

Za 1 prva jednafiina u (1.47) je oblika:

3a<7

Iz poslednje jednakosti se moze zakljuCiti da za:

1. a >1 postoji feromagnetno uredenje sa a,, ^ 0 i qn> 0
aza

(1.46)

l n+1

(1.47)

(1.48)

2. a<l potrebno je koristiti drugi razvoj sa CTB = 0 sto pretstavlja

ferokvadrupolno uredenje sa qn < 0 .
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Kombinacijom prve jednaCine u (1.46) sa izrazima (1.35a) i (1.35b), dobija se sistem:

za n = 1

at

za n > 1

- 4)0, - ,+1 ~
ot

gdeje x-6a.t.
Ako se uvede matrica:

ajedna£ine (1.35a) i (1.35b) napisu u obliku:

Q=kq ,

(1.49)

(1.50)

(1.51)

Q =

2,

03
q = 92

• ,

s = S2
a =

CTi

• >v • / v • /

tada se sistem jednaCina (1.49) moze pretstaviti u matrifinoj formi:

A0 - — A OS)3
^

r,2
^2

5"

Jedna5ina (1.52) se moze transformisati na sledeci na£in:

A = TC , C- I = "

= — C'] BA(5)2
8?

Matrice G,C,C~' su oblika:

(1.52)
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/\ =

Y 0 0 0

0 0 0 0

0 0 0 0

0 0 0 0

v •

1

c,,

. . . 1

...

•)

/

-(

-(
V.

c =

C,, 0 0 0

C21 1 0 0

C31 0 1 0

C4) 0 0 1

v • . . .

1 0 0 0 - - - N

-1 r 0 0 •••
-2\1 U U

-31 ° Cll ° "•

-41 0 ° C,, -

\

sa matricnim elementima:

y = 4(1-8)

gdeje:

i B

1+

Cn =l + B n y C n l = B n l y

y n + m _ |m - n |

1-f

y- x -4 = 6at - 4

Sada se jednafiina (1.52) moze napisati u obliku:

Q-
a - _ , - -
8?

Sf a 1 A-,y 1 ,̂
8'CU 1-1

A(S)'.
A yv

Temperature faznih prelaza odredene su singularitetima matrica C~ i B :

1 . singularitet matrice CT1 odreduje se iz uslova:

Postoje Bn = y , dobija se pol
1

koji odreduje temperaturu faznog prelaza u povrsinskom sloju t^ .

2. singularitet matrice B se dobija za:

(1.53)

(1.54)

(1.55)

(1.56)

(1.57)

(1.58)
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i iznosi:

Y c = l • 0-59)
On odreduje temperaturu faznog prelaza u zapremini tc.

Da bi velifiina Q u izrazu (1.55) bila odredena, mora (S)2 — » 0 , pa se
temperature faznih prelaza odreduju iz jednaCine (1.54) za a =1. Kao rezultati se
dobijaju izrazi:

(1.60)
24(1-e)

t=\z jednacina (1.60) moze se zakljuCiti:

< -
Za £ ~ 4 '

2. za e > - , t* > tc
4

Prema tome, temperatura faznog prelaza u povrsmskom sloju moze biti jednaka ill
veca od temperature faznog prelaza u zapremini, sto zavisi od odnosa konstanti
izmene u povrsini i u zapremini kristala (e = 7S //).

Da bi se nasla temperaturna zavisnost magnetizacije i kvadrupolnog momenta
u blizini t « tc = 1, za sluCaj feromagnetnog uredenja (oc>l), pretpostavlja se resenje
u obliku:

CTB =

(1.61)

In =

3 a
4a-l

Konstanta a pretstavlja magnetizaciju u zapremini, a dobija se resavanjem sistema
jednacina (1.47). Kao rezultat se dobija izraz:

(1.62)A3 V a-

U izvodenju gornjeg izraza izvrsena je smena t -*tc=\ Clanovima koji su linearni

po t, a u clanovima-12 smena t2 ->t-tc =t.
Zan=l in=2prvajedna£inau (1.61) daje relacije:

a, -
(1.63)

a2 - a tanh(( 2 + a(2 + 6)1'

18



koje u kombinaciji sa prvom jednaCinom sistema (1.43b) za tc = 1 daju vrednost
konstante b :

b = — 4(1 -e) (1.64)

Velicina ^F se dobija zamenom izraza za an i qn iz (1.61) u drugu jednaCinu
sistema (1.46). Kao rezultat se dobija izraz:

T = V3~VT^7 (1.65)

U izvodenju gornjeg izraza koriste se aproksimacije

tanh(« + b)^ ~ (n + 6)VP - — ——. Clanovi -^F" za n>2 se zanemaruju, a u

nelinearnim clanovima po t uvodi se smena f —> fc = 1.

Prema tome, priblizna resenja sistema (1.39a) na temperaturama u blizini tacke tc - 1
data su relacijama:

3 a - 2 4(1 - E) + 1
(1.66)

a -2

Ako se uvedu smene:

tc=l,i = l-t ,5 =
4(1 -e) + 1

gde je £, korelaciona duzina, jedna5ine (1 .66) dobijaju oblik:

_
a = 2
J «

3 a -2

a

tanh(
n + 5)a0

(1.67)

y-\2 t-£,

Razvojem jednaCina (1.67), za n=l, mogu se dobiti temperaturne zavisnosti
magnetizacije i kvadrupolnog momenta u povrsinskom sloju. One su date relacijama:

„ ~ 2a ~ 2.
3 a-2

(1.68)
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, 2u+ l

U aproksimaciji molekulskog polja, (3 ~ o = — .To znaci da na temperaturama t « tc

povrsinska magnetizacija linearno zavisi od temperature, a kvadrupolni moment u
povrsinskom sloju kvadratno.

1 2
Tacna teorija za koeficijente P i u daje vrednosti p » - i u » — , p a j e ( 3 + o-l i

2u +1 = 2, odnosno daje iste zavisnosti povrsinske magnetizacije i kvadrupolnog
momenta od temperature kao i aproksimacija molekulskog polja.
Potrebno je naglasiti daje linearna zavisnost povrsinske magnetizacije od temperature
potvrdena i eksperimentalno preko magnetnog rasejanja elektrona na
antiferomagnetiku NiO ( LEED - eksperimenti, rasejanje nisko energetskih elektrona)
[6].
Iz sistema (1.67) i (1.68) se moze videti da:

1. za a > 2 postoji fazni prelaz druge vrste
a

2. za 1< a < 2 fazni prelaz prve vrste iz paramagnetne u feromagnetnu fazu.

Za a = 2 dobija se trikritiCna taCka.
Kod Heisenberg-ovog feromagneta sa bilinearnom interakcijom izmene, fazni prelazi
iz paramagnetne u feromagnetnu fazu predstavljaju fazne prelaze druge vrste. Iz
prethodnog izlaganja moze se zakljufiiti da se uticaj bikvadratne interakcije ogleda u
pojavi kako faznih prelaza druge tako i faznih prelaza prve vrste, u zavisnosti od
parametra a.
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2. NUMERICKO IZRACUNAVANJE MAGNETIZACIJE I KVADRUPOLNOG
MOMENTA POLUBESKONACNOG FEROMAGNETA

Program! za izraCunavanje magnetizacije i kvadrupolnog momenta napisani su
u programskom paketu Matematica 2.0 for Windows ( [7] - [10] ).

Odabrani parametri programa su:

parametar bikvadratne interakcije a, konstante izmene u povrsini-I,
zapremini-I sistema i broj slojeva sistema n, koji su dati u tabeli 1.

Tabela 1.

u

ime fajla

indatl
indatll
indat2
indat22
indatS
indat33
indat4
indat44

a

0.5
0
0.5
0
0.5
0
0.5
0

Is
1
1
3
3
3
3
3
3

I

1
1
4
4
5
5
2
2

n

25
25
25
25
25
25
25
25

Za zapreminsku temperaturu faznog prelaza u feromagnetno uredenje usvaja se
vrednost tt. = 1, a u ferokvadrupolno uredenje vrednost t^ = 2.

Programi resavaju:

a) sistem nelinearnih transcedentnih jednafiina za a,, i qn i nelinearnu transcedentnu

jednacinu za a,f- magnetizaciju u blizini t c = l za feromagnetno uredenje

b) sistem nelinearnih transcedentnih jednafiina za qn i nelinearnu transcedentnu

jednacinu za qn - kvadrupolni moment u zapremini kod ferokvadrupolnog
uredenja.

Rezultati izraCunavanja dati su u vidu grafika, koji predstavljaju
temperaturne zavisnosti magnetizacije i kvadrupolnog momenta.

2.1. FEROMAGNETNO UREDENJE

Feromagnetno uredenje karakterise vrednost parametra bikvadratne interakcije

a<\ vrednosti magnetizacije i kvadrupolnog momenta

<*„ * 0 » ?„ * 0 >

koje su date sistemom jednacina:
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2 sinh(
a, =- 47

, , + 2 , _ u / - , + 2 x
exp( i) + 2 cosh( ' 2 )

, , / , + 2 ,6cosh( 2)

a,, = -
/ "<fn+*/n-l+yn+exp(— 2",

--2

(2.1)

IH =
, , ,4oT,,+a, ,+c6cosh( f/-

CXP( q"+A'^f+

--2 , n=2, . . . ,25

gde su s = I s / I , a = (2 - a)/a , cr26 = cr25 i # 2 6 ~ < ? 2 5 -

Gornji sistem resen je programom PROGRAM 1,
Odabrane vrednosti parametara programa su:

• n = 2 5
• temperaturni interval t = {0.75 , 1.02 , 0.005}, koji daje 55 temperaturnih tacaka,

za ulazne fajlove indatl, indatl 1, indat2, indat22, indat3 i indat33
• temperaturni interval t = {0.75 , 1.1 , 0.007}, koji daje 51 temperaturnu taCaku, za

ulazne fajlove indat4 i indat44.
PROGRAM 1 re§ava sistem (2.1) za svaku temperaturnu taCku Newton-

ovom metodom.Za pretpostavljenu poCetnu vrednost cr0 = qQ = 1, ostvaruje se
konvergencija metoda u svim sluCajevima. PROGRAM 1 dat je u prilogu.

Karakteristike programa:

1. visoki memorijski zahtevi za ispitivanje konvergencije pri proizvoljnom odabiru
pocetnih vrednosti, pa se kao kriterijum konvergencije usvaja odziv Matematica-e
2. relativno kratko vreme raCunanja « 30 min. na raCunaru sa 32 Mb RAM-a i
procesorom Intel P-133 MHz.

Rezultati izraCunavanja dati su na slikama 2.1.1-2.1.16.

PROGRAM 2 resavajednaeinu:

3 a - 2
7 tanh(( n -

VV
(2.2)

Odabrane vrednosti parametara programa su:
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• n=l,2,.. . ,25
• temperaturni interval t = {0.9 , 1.0 , 0.001}, koji daje 101 temperaturnu tacku, za

ulazne fajlove indatl, indatll, indat2, indat22, indatS i indat33
PROGRAM 2 kao rezultat izraCunavanja daje zavisnost a ^ = a ^ ( 0 zajedno

sa cr,( - a,, (0 iz programal.
Rezultati izracunavanja dati su na slikama 2.2.1 - 2.2.6, a PROGRAM 2 u

prilogu.

2.2. FEROKVADRUPOLNO UREDENJE

Ferokvadrupolno uredenje karakterise:

a > 1 , a,, = 0 , qH < 0.

Sistem:

- -2

(2.3)

exp(- g"l"-'+9"-

gdesu e=

ijednaCinu:

4ar

, a = (2-a)/a

--2

- a25

n=2,...,25

-2 (2.4)

resava program PROGRAM 3.

PROGRAM 3 resava (2.3) i (2.4) za:
• n = 25, a =1.298
• temperaturni interval t = (0.1 ,2 .1 , 0.105}, koji daje 20 temperaruraih taCaka, za

ulazne fajlove indatl, indat2, indat3 i indat4
• interval (-2 , 0, 0.1} za odabir pofietnih vrednosti iteracije
Newton - ovom metodom. Iz intervala {-2,0,0.1} sebiraju pocetne vrednosti za
kvadrupolne momente.Prva kombinacija za koju se ostvaruje konvergencija, koristi se
kao poCetna u Newton - ovom metodu. Kao kriterijum konvergencije usvaja se odziv
Matematica-Q
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Karakteristike programa:

1. za n = 2 5 , vreme izracunavanja se naglo povecava sa povecanjem broja
temperaturnih tac"aka iznad 20

2. izracunavanje resenja za prvu kombinaciju poCetnih vrednosti za koju se
konvergencija ostvaruje, usled Cega se eventualno postojec"a druga resenja ne
nalaze. Ovo je posledica same prirode naredbi Cath i Throw koje se u programu
koriste.

3. kratko vreme raCunanja
PROGRAM 3 dat je u prilogu, a rezultati izracunavanja na slikama si.2.3.1 -

sl.2.3.8.
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0.8

0. 6

0.4

0 .2

0.8 0.85 0.9 0.95 1 1.05 1.1

sl. 2.1.1 zavisnost a n = a w ( / ) za a = 0.5 i s = l

In

0.7

0 . 6

0.5

0.4

0.3

0 . 2

0. 1

0.3 0.85 0.9 0.95 1 1.05

sl.2.1.2 zavisnost qn=qn(t) za a = 0.5 i s =

1.1
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0.8 0.85 0.9 0.95 1 1.05

sl.2.1.3 zavisnost a n =a n (0 za a = 0 i s =

0.4

0.3

0.2

0. 1

0.8 0.85 0.9 0.95 1 1.05

sl.2.1.4 zavisnost qn = qn (t) za a = 0 i s = l

1.1
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0. 1

0.8 0.9 0.95 1. 05 1. 1

sl. 2.1.5 zavisnost a , ,=an( /) za a = 0.5 i s = 0.75

0.8 0.85 0.9 0.95 1 1.05 1.1

sl. 2.1.6 zavisnost qn=qn(t} za a = 0.5 i s = 0.75
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0.8 0.85

sl. 2.1.7 zavisnost a n = a n ( / ) za a = 0 i s = 0.75

o. i

0.8 0.85 0.9 0.95 1 1.05 1.1

sl. 2.1.8 zavisnost qn=qn(t) za a = 0 i £ = 0.75
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0 . 3

0. 6

0.4

0.2

0.8 0.85 0.9

sl. 2.1.9 zavisnost vti=(5n(t) za a = 0.5 i s = 0.6

0.8 0.85 0.9 0.95 1 1.05 1. 1

sl. 2.1.10 zavisnost qn=qn(t} za a = 0.5 i s = 0.6
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0.7

0. 6

0.5

0 .4

0 .3

0 . 2

0. 1

0.8 0.85 0.9 0.95 1 1.05

sl.2.1.11 zavisnost c r n = a n ( / ) za a = 0 i s = 0.6

1. 1

0.:

0 .2

0. 1

0.8 0.85 0.9 0.95 1. 05 1. 1

sl. 2.1.12 zavisnost qn = qn (t) za a = 0 i 8 = 0.6
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0.8

0. 6

0.4

0 .2

0.8 0.85 0 .9 0.95 1.05 1.1

sl.2.1.13 zavisnost a n =a / 7 (Y) za a = 0.5 i s = 1.5

0.8

0. 6

0.4

0.2

0.8 0 . 85 0.9 0 . 95

sl. 2.1.14 zavisnost q n = q n ( f ) za a = 0.5 i s = 1.5
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0 .2

0.8 0.85 0.9 0.95

sl.2.1.15 zavisnost a n = a n ( Y ) za a = 0 i s = 1.5

0. 6

0.5

0.4

U . 3

1 . 2

0. 1

0.8 0.85 0.9 0.95

sl.2.1.16 zavisnost qn=qn(t) za

1.05

= 1.5

l.l
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0.7

0. 6

0.5

0 .4

0 . 3

0 .2

0. 1

0.8 0.85 0.9

sl. 2.2.1 zavisnost <3A =

0.95 1 1.05 1.1

i a = a ( za a = 0 i s = l

0 . 8

0. 6

0 .4

0 .2

0.8 0.85 0.9 0.95 1. 05 1.1

sl. 2.2.2 zavisnost a^ = <sAn(f) i an = an(/) za a = 0.5 i s =
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0.7

0 . 6

0 . 5

0.4

0.3

0.2

0. 1

0.8 0.85 0.9 0.95

sl. 2.2.3 zavisnost a =a i a

1 1.05 1.1 t

za a=0 i s = 0.75

O.R 0.85 0.9 0.95

sl.2.2.4 zavisnost af =a*(t) i a

1.05 1. 1 t

za a = 0.5 i s = 0.75
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si. 2.2.5 zavisnost i a = za a = 0 i s=0.6

0.8

0 . 6

0.4

0.2

0.8 1.85 0.9 0.95 1.05 1. 1

sl. 2.2.6 zavisnost a* = a^(Y) i an = an(t) za a =0.5 i s =0.6
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-0.25

-0.5

-0.75

-1

-1.25

-1.5

-1.75

0.25 0.5 0.75 1 1.25 1.5 1.75 2

* sl. 2.3.1 zavisnost qR = qB(t) za n = 25, a = 1.298, s =

0

-0.25

-0 . 5

-0 . 75

-1

-1.25

-1.5

-1.75

-2

0.25 0.5 0.75 1 1.25 1.5 1.7

sl. 2.3.2 zavisnost q,,=qn(t) i « = 25, a = 1.298, s =
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0

-0 .25

-0 . 5

-0.75

-1

-1.25

-1.5

-1.75

0.25 0.5 0.75 1 1.25 1.5 1.75 2

sl. 2.3.3 zavisnost qB = qB(t) za n = 25, a = 1.298, s = 0.75

0

-0 .25

-0.5

-0 . 75

-1

-1.25

-1.5

-1.75

-2

0.25 0.5 0.75 1.25 1.5 1.75

sl. 2.3.4 zavisnost qn = qn(t) i qB = qB(t) za n = 25, a = 1.298, s = 0.75
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0

-0 .25

-0.5

-0.75

-1

-1.25

-1.5

-1.75

-2

0 . 2 5 0.5 0.75 1 1.25 1.5 1.75 2

sl. 2.3.5 zavisnost qB = qB(t) za n = 25, a = 1.298, s — 0.6

0

-0.25

-0.5

-0 . 75

-1

-1.25

-1.5

-1.75

-2

AB

0 . 2 5 0.5 0.75 1 1.25 1.5 1.75 ,/2

sl. 2.3.6 zavisnost qn = qn(f) \B = qB(t) za n = 25, a = 1.298, s = 0.6
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-0 .25

-0 . 5

-0.75

-1

-1.25

-1.5

-1.75

-2

0 . 2 5 0.5 0.75 1 1.25 1.5 1.75 2

sl. 2.3.7 zavisnost qB = qB(/) za n = 25, a = 1.298, s = 1.5

0

-0 .25

-0.5

-0.75

-1

-1.25

-1.5

-1.75

0.25 0.5 0.75 1 1.25 1.5 1.7

IB

sl. 2.3.8 zavisnost qn=qn(f) i qB=qB(i) za n = 25, a = 1.298, s = 1.5
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Zavisnosti magnetizacije i kvadrupolnih momenata (si. 2.1.1 - si.2.1.16) i
(sl.2.2.1 - si.2.2.6) potvrduju rezultate koji su analitifiki dobijeni u delu 1.2 .

Grafici prikazani na slikama si.2.1.1 - si.2.1.12 , za vrednosti parametara
a < 1 i s < 5/4 , pokazuju sledece:

1. temperatura faznog prelaza u povrsinskom sloju jednaka je temperaturi
faznog prelaza u zapremini fc - tc

2. zavisnost magnetizacije od temperature u povrsinskom sloju je linearna,
dok kvadrupolni moment u povrsinskom sloju pokazuje kvadratnu temperaturnu
zavisnost.

Sa grafika prikazanih na slikama si.2.1.13 - si.2.1.16, za vrednosti parametara
a < 1 i e > 5/4, se vidi:

1. temperatura faznog prelaza u povrsinskom sloju je ve6a od temperature
faznog prelaza u zapremini t* > tc

?26 = 425

2. zbog uvedene aproksimacije <T26 = <T25 i q26 = q25 izbegava se efekat

smanjenja magnetizacije i kvadrupolnog momenta za n B < n < 25, gde je na sloj u
kome magnetizacija i kvadrupolni moment imaju zapreminske vrednosti aB i qK .
Ovaj efekat bi bio posledica resavanja sistema konaCnih dimenzija n = 25, za
vrednosti a26 = q26 = 0. Tada su srednja polja izmene koja deluju na a25 i q25

manjeg intenziteta (broj suseda je manji) u odnosu na vrednosti u zapremini, a manjeg
intenziteta su i u odnosu na povrsinski sloj poSto je e = 1.5 > 1. Ovaj uticaj bi se dalje
prenosio i na slojeve nB < n < 25.

Grafici prikazani na slikama sl.2.2.1 - si.2.2.6 pokazuju dobro slaganje
pribliznog analitic'kog reSenja za magnetizaciju G*, sa tacnim resenjem a,,, u

temperaturnom intervalu 0.9 < t < tc = l.
Zavisnosti kvadrupolnih momenata od temperature za ferokvadrupolno

uredenje, koje su prikazane na slikama si. 2.3.1 - si. 2.3.8, pokazuju da je fazni prelaz
iz paramagnetne u ferokvadrupolnu fazu prve vrste. U svakom sloju u feromagnetu
prelaz se javlja na istoj temperaturi tQ -2, na kojoj se vrednosti kvadrupolnih
momenata u svakom sloju razlikuju.
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ZAKLJUCAK

Imaju6i u vidu postavljeni cilj ovog rada, moze se zakljuciti da je on u
potpunosti ostvaren.

U prvom poglavlju ovog rada analitifiki su izraCunati izrazi za magnetizaciju i
kvadrupolni moment beskonaCnog i polubeskonafinog Heisenberg - ovog
feromagneta sa bikvadratnom interakcijom i spinom S=l, u aproksimaciji
molekulskog polja. Odreden je uticaj bikvadratne interakcije na magnetno uredenje i
fazne prelaze. Za polubeskonafian feromagnet nadeno je priblizno analitiCko resenje
sistema jednagina za magnetizaciju i kvadrupolni moment u blizini taCke faznog
prelaza u zapremini i nadene su temperature faznih prelaza u povr§inskom sloju i u
zapremini sistema.

U drugom poglavlju izvrsena je numeric'ka analiza sistema nelinearnih
diferencnih jednafiina za magnetizaciju i kvadrupolni moment i magnetizacije u
blizini taCke faznog prelaza u zapremini, za slucSaj feromagnetnog uredenja kod
polubeskona£nog feromagneta. Zavisnost magnetizacije i kvadrupolnog momenta od
temperature prikazana je grafiCki za vise vrednosti parametara sistema. Pokazano je,
takode da se priblizna analitiCka reSenja u okolini tc dobro slazu sa numericlm

rezultatima u oblasti temperatura 0.9 ?c< t < tc. Numerifiki je resen i sistem
nelinearnih diferencnih jednaCina za kvadrupolne momente i kvadrupolni moment u
zapremini u sluCaju ferokvadrupolnog uredenja. Temperaturne zavisnosti
kvadrupolnih momenata u ovom sluCaju ukazuju na fazni prelaz prve vrste iz
paramagnetne u ferokvadrupolnu fazu, koji se za svaki sloj javlja na istoj temperaturi
na kojoj se vrednosti kvadrupolnih momenata po slojevima razlikuju.
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PRILOG

PROGRAM 1

regavanje sistema jednacina ( 2.1)

ulazni podaci

indat — fajl sa vrednostima: a, Is , I , n
pi — donja granica temperaturnog intervala
p2 - gornja granica temperaturnog intervala
p3 - temperaturni korak
brt - broj temperaturnih taCaka

(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
Clear [ t , tt , tal , a , aa , al , a2 , a3 , a4 , a4 1 , bl , b2 , b3 , b4 ,
cac,cal ,ca2,ca3,cak,can,r,rez,ll,12 , Igl ,lg2 ,gl ,g2 ,
aa=ReadList[ "indat"] ;
a=aa[[l]] ;
al:=a[[l]]
a2:=a[[2]]
a3:=a[[3]]
a4:=a[[4]]
a41=a4/2;
pi=;
P2=;
P3=;
•brt=;

,p2 ,p3,brt]

*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)

(* *)
(* bl[n,t] - jednafiine za crn *)
(* *)
If[k==l,(2*Sinh[(2-al)*(4*a2*x[l]+a3*x[2])/
(2*(2*(2-a l )*a3*i ) ) ] ) /
(Exp[-al*(4*a2*y[l]+a3*y[2])/(2*(2*(2-al)*a3*i))]+2*Cosh[(2-al)*
(4*a2*x[l]+a3*x[2]) / (2*(2*(2-al)*a3*i))] ) -x[ l ]==0,

If[k==a41,(2*Sinh[(2-al)*(4*a3*x[a41]+a3*x[a41-l])/
(2*(2*(2-al)*a3*i))])/(Exp[-al*(4*a3*y[a41]+a3*y[a41-l])/
(2*(2*(2-al)*a3*i))]+2*Cosh[
(2-al)*(4*a3*x[a41]+a3*x[a41-l])/(2*(2*(2-al)*a3*i))])-x[a41]==0,
(2*Sinh[(2-al)*(4*a3*x[k]+a3*x[k-l]+a3*x[k+l])/
(2*(2*(2-al)*a3*i))])/
(Exp[-al*(4*a3*y[k]+a3*y[k-l]+a3*y[k+l])/(2*(2*(2-al)*a3*i))]+
2*Cosh[(2-al)*(4*a3*x[k]+a3*x[k-l]+a3*x[k+l])/
(2*(2*(2-a l )*a3*i ) ) ] ) -x[k]==0]]

<* *)
(* b2[n,t] - jednaCineza qn *)
(* *)
If[k==l,(6*Cosh[(2-al)*(4*a2*x[l]+a3*x[2])/
(2*(2*(2-a l )*a3*i) ) ] ) /
(Exp[-al*(4*a2*y[1]+a3*y[2])/(2*(2*(2-al)*a3*i))]+2*Cosh[(2-al)*
(4*a2*x[l ]+a3*x[2]) / (2*(2* (2-al )*a3*i)) ] ) -2-y[1]==0,

If[k==a41,(6*Cosh[(2-al)*(4*a3*x[a41]+a3*x[a41-l])/
(2*(2*(2-al)*a3*i))])/(Exp[-al*(4*a3*y[a41]+a3*y[a41-l])/
(2*(2*(2-al)*a3*i))]+2*Cosh[
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(2-al)*(4*a3*x[a41]+a3*x[a41-l])/(2*(2*(2-al)*a3*i))])-2-y[a41]==0,
(6*Cosh[(2-al)*(4*a3*x[k]+a3*x[k-l]+a3*x[k+l])/
(2*(2*(2-a l )*a3*i ) ) ] ) /
(Exp[-al*(4*a3*y[k]+a3*y[k-1]+a3*y[k+1])/(2*(2*(2-al)*a3*i))]+
2*Cosh[(2-al)*(4*a3*x[k]+a3*x[k-l]+a3*x[k+l])/
(2*(2*(2-al)*a3*i))])-2-y[k]==0]]
b3[i_] :=Table[bl[k,i] ,{k,
b4[i_] :=Table[b2[k,i] ,{k,
cac[i_]:=Union[b3[i],b4[i]]
cal[i_]:=Table[{x[k],1},{k,1,a41}]
ca2[i_] :=Table[{y[k] ,1},{k,1,a41}]
oa3[i_]:=Union[cal[i],ca2[i]]
cak[i_] :=Prepend[ca3[i],cac[i]]
c[k_] :=cak[ i ] [ [k]] ;
can=cak[i] [ [1]] ;
r[i_]={};
Do[r[i]=FindRoot[can,c[2],c[3],c[4]

c[22] ,c [23] ,o[24]
c[33],c[34],c[35]
c [44 ] , c [45 ] , c [46 ]
{i,pl,P2,p3}];
rez:=Table[r[i] ,{:

c[25] ,c[26] ,c[27]
c[36],c[37],o[38]
c [47] , c [48] , c [49]

o[5] ,c[6] ,c[7] ,c[8] ,c[9]
c[17],c[18],c[19],c[20],
c[28] ,c[29] ,c[30] ,c[31] ,c[32]
c [39] ,c [40] ,c [41] ,c [42] ,c [43]
c[50]

,p2 ,p3}
t=Table[i,{i,pl,p2,p3}]

11 [i_] :=x[i]/.rez
12[i_] :=y[i]/.rez
gl[i_/k_] :=11[k][[i]]
g2[i_,k_] :=12[k][[i]]
tal[k_]:=Table[{tt[i],gl[i,k]},{i,brt}]
Do [ tal [ i ] >»outdatl, { i , 1, a41} ]
(*
(* outdatl - fajl sa vrednostima magnetizacije u temperaturnim taclcama
(*
ta2[k_] :=Table[{tt[i] ,gl[i,k]},{i,brt}]
Do [ ta2 [ i ] >»outdat2 , { i , 1, a41} ]
(*
(* outdat2 - fajl sa vrednostima kvadrupolnog momenta u temperaturnim tackama
(*
grl[i_] :=ListPlot[tal[i] ,AxesLabel->{"t","an"
},AxesOrigin->{pl,0},Plotstyle->{RGBColor[l,0,0]},
PlotJoined->True]

(*
(* grl[n] - grafici zavisnosti magnetizacije od temperature
(*
gr2[i_]:=ListPlot[ta2[i],AxesLabel->{"t","qn"
},AxesOrigin->{pl,0},PlotStyle->{RGBColor[0,0,1]},
PlotJoined->True]

(*
(* gr2 [n] - grafici zavisnosti kvadrupolnog momenta od temperature
(*
Show[grl[l],grl[2],grl[3],grl[4],grl[5],grl[6],grl[7],grl[8],
grl[9],grl[10],grl[ll],grl[12],grl[13],grl[14],grl[15],grl[16],
grl[17],grl[18],grl[19],grl[20],grl[21],grl[22],grl[23],grl[24]
grl[25]]
Show[gr2[l],gr2[2],gr2[3],gr2[4],gr2[5],gr2[6],gr2[7],gr2[8],
gr2[9],gr2[10],gr2[ll],gr2[12],gr2[13],gr2[14],gr2[15],gr2[16],
gr2[17],gr2[18],gr2[19],gr2[20],gr2[21],gr2[22],gr2[23],gr2[24]
gr2[25]]

*)
*)
*)

*)
*)
*)

*)
*)

*)

*)
*)
*)
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PROGRAM 2

reSavanje sistema jednadina ( 2.2)

ulazni podaci

indat — fajl sa vrednostima: a , Is , I , n
pi — donja granica temperatumog intervala
p2 — gornja granica temperatumog intervala
p3 - temperaturni korak
p4 — donja granica temperatumog intervala kod programal

(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
Clear[t,tl,t2,a,aa,al,a2,a3,a4,a41,pll,p22,x,11,12,13,14,dim,diml
grl,gr2,pl,p2,p3,p4]
aa=ReadList["indat"];
a=aa[[l]];
al:=a[[l]]
a2:=a[[2]]
a3:=a[[3]]
a4:=a[[4]]
a41=a4/2;
pi=;
P2=;
P3=;
P4=;
t=ReadList["outdatl"];
(* outdatl- fajl sa vrednostima magnetizacije u taCkama temperature iz programal
(* koristi se zbog zajednifikog prikazivanja resenja programal i programa2
tl[i_]:-t[[i]]
t2[i_] :=ListPlot[tl[i],AxesLabel->{"t","an"
(* t2 [n] - grafici zavisnosti an od temperature
},AxesOrigin->{p4,0},PlotStyle->{RGBColor[1,0,0]},
PlotJoined->True]
grl[l_] :=Show[t2[ l ] , t2 [2] , t2 [3] , t2 [4] , t2 [5] , t2 [6] , t2 [7] , t2 [8] ,
t2[9],t2[10],t2[ll] , t2[12],t2[13],t2[14],t2[15],t2[16],
t2[17], t2[18], t2[19], t2[20], t2[21], t2[22], t2[23], t2[24],
t2[25]]
pll=Sqrt[3.];
p22=2*Sqrt[(2*(2-2*al))/(3*(2-3*al))];
x[i_, j_] :=p22*Sqrt[l-i]*Tanh[pll*Sqrt[1-i]*(j-(4*(l-a2/a3))/

( l+4*(l-a2/a3)))]
(* x[t ,n] - Una

l=Table[x[i,j],{j,1,a41},{i,pl,p2,p3}];
11[i_] :=l[[i]]
12=Table[i,{i,pl,p2,p3}];
dim=Dimensions[12];
diml=dim[[1]];
13[k_] :=Table[{12[[i]],ll[k][[i]]},{i,l,diml}]
14[i_] :=ListPlot[13[i] ,AxesLabel->{"t","ana"
(* 14 [n] - grafici zavisnosti ana od temperature
},AxesOrigin->{pl,0},Plotstyle->{RGBColor[0,0,0]},
PlotJoined->True]
gr2[l_] :=Show[14[l] ,14[2],14[3] ,14[4] ,14[5] ,14[6] ,
14[9] ,14[10] ,14[11] ,14[12] ,14[13],14[14] ,14[15] ,14
14[17] ,14[18] ,14[19] ,14[20] ,14[21],14[22],14[23] ,14[24] ,
14[25]]
Show[grl[1],gr2[l]]
(*

*)

*)
*)

*)

*)
*)
*)

*)
*)

*)

*)

*)

*)
*)

*)

*)

*)

*)

*)

*)
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PROGRAM 3

- resavanje sistema jednacina (2.3)
- resavanje jednacine (2.4)

ulazni podaci

indat fajl sa vrednostima: a, Is , I , n
p l = l
p2 - broj temperaturnih taCaka
p3 - donja granica temperaturnog intervala
p4 - gornja granica temperaturnog intervala
p5 — temperaturni korak

reSavanje sistema jednadina (2.3)

(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
(*
Timing [
Clear[aa,a,al,a2,a3,a4,a41] ;
Clear [ qql , qq2 , qq3 , qq4 , qq5 , qq6 , qq , qqq , ql ]
Clear [r,rr, rezl , rrez] ;
Clear [p, pi, P2,p3,p4,p5] ;
Clear [bl,b2,t,tt] ;
Clear [bbl ,bb2 ,bb3,bb4 ,blb2] ;
Clear [gr,ggr] ;
Clear[ml,m2,ll,lll,122,d,dd] ;
Clear [ j , dm , dmm , Istl ] ;
aa=ReadList[ "indat"] ;
a=aa[[l]] ;
al:=N[8/(3/Log[4. ]+4) ,6] ;
a2:=a[[2]] ;
a3:=a[[3]] ;
a4 :=a [ [4 ] ] ;
a41=a4/2;
pl=l ;
P2=;
P3=;
p4=;
P5=N[2. / (p2- l ) ] ;
tt=Chop[N[Table[t,{t,p3,p4,p5}] ,6 ] ] ;

(*
( * qql [n , t] - sistem koji se reSava
(*
qql[k_,t_] : =

If[k==l,
-2+6/ (Exp[- (al* (4*a2*q[l] +a3*q[2] ) ) / (4* (

If [k==a41,
-2-f-6/ (Exp[- (al* (a3*q[a41-l] +5*a3*q[a41] ) ) / (4*
-2+6/ (Exp[- (al* (a3*q[k-l] +4*a3*q[k] +a3*q[k+l]
-q[k]==0]] ;
qq2[t_] :=Table[qql[k,t] , {k,l,a41}] ;
Do[
t=tt[[ j]] ;
lstl=Chop[N[Table[i,{i,-2. , 0 . , 0 . 1 } ] , 6] ] ;
dm=Dimensions [Istl] ;
dmm=dm [ [ 1 ] ] ;
bb3[j]=Catch[Do[

*a3*t)

*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)
*)

*)
*)
*)

-q[l]==0,

*a3*t) ] +2) -q[a41]==0 ,
(4* (2-al) *a3*t) ] +2)

_
qq3=Table[{q[k] , z [k] } , {k, 1 ,a41} ] ;
qq4 [ t ] : =Pr epend [ qq3 , qq2 [ t ] ] ;
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I

qq5[kj :=qq4[t] [ [k] ] ;
qq6=qq4[t] [ [1]] ;
r[j_] :=FindRoot[qq6,
qq5[2],qq5[3],qq5[4],qq5[5],qq5[6],qq5[7],
qq5[8],qq5[9],qq5[10],qq5[ll],qq5[12],qq5[13],
qq5[14],qq5[15],qq5[16],qq5[17],qq5[18],qq5[19],
qq5[20],qq5[21],qq5[22],qq5[23],qq5[24],qq5[25],qq5[26]]
p[ j_] :=Check[r[ j ] , fa i l r [ j ] ] ;
I f [p[ j ]==r[ j ] ,Throw[r[ j ] ] ]

. [4] ,1,dmm} , {1 [!

.[9] , l ,dmm},{rdmm} , {.
, 1 ,dnun}
1 HTTITTI }

[8],l,dmm},
l,dmm}
,l,dmm}

.[13],l ,dmm},

.[17], l ,dmm},
,l,dmm}
,l,dmm}

,{1[19] ,l,dmm},{l[20] , 1 ,dmm} , {1 [21] , 1 ,dmm} , {1 [22] ,l,dmm}
,{1[23] ,l,dmm},{l[24] , 1 ,dmm} , {1 [25] , 1 , dmm } ] ] ;

rez=Table[bb3[j] ,{j,p
qq[i_] :=q[i]/.rez;
qqq[i_] : =Table [ { tt [ [j ] ] ,qq[i] [ [ j ] ] } , { j ,pl ,p2 } ] ;
gr[i_] :=ListPlot[qqq[i] , AxesLabel->{ "t" , "qn"
} , PlotStyle->{RGBColor[ 1,0,0] } , Plot Joined->True ,
PlotRange->{{0,2},{0,-2}}] ;
(*
( * reSavanje jednaCine (2.4)
(*
ml=-2 . ;
m2=-l. ;
Do[rr[i_] : =FindRoot [6/ (Exp[- (3*al*ql) / (2*

*)
*)
*)

+2) -2-ql==0 ,

{i,p3,p4,p5}];
rrez:=Table[rr[i],{i,p3,p4,p5}];

'.rrez;

d=Dimensions[tt];
dd=d[[l]];
122=Table[{tt[[i]],111[i]},{i,1,dd}];
ggr=ListPlot[122,AxesLabel->{"t","qB"
},PlotStyle->{RGBColor[0,0,0]},PlotJoined->True,
PlotRange->{{0,2},{0,-2}}];
Show[ggr,gr[l],gr[2],gr[3],gr[4],gr[5],gr[6],
gr[7],gr[8],gr[9],gr[10],gr[ll],gr[12],gr[13],
gr[14],gr[15],gr[16],gr[17],gr[18],gr[19],gr[20],
gr[21],gr[22],gr[23],gr[24],gr[25],
PlotRange->{{0,2},{0,-2}},AxesLabel->{"t","qn,qB" } ] ;
Chop[rez]]
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