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Streszczenie rozprawy doktorskiej

Teoretyczne badanie wtasnosci nanomagnetykéw kwantowych metoda
doktadnej diagonalizacji

Cel pracy stanowito teoretyczne zbadanie wiasnosci wybranych uktadéw
magnetykéw kwantowych o skonczonych rozmiarach (nanomagnetykéw o postaci
klasteréw ztozonych z niewielu spindéw). Zatozone zadanie zrealizowano modelujac
badane magnetyki kwantowym hamiltonianem Heisenberga dla spinéw zlokalizowanych
S = 1/2. Skupienie uwagi na spinie réwnym 1/2 uzasadnione moze zostac¢ tym, iz przy
najnizszym spinie mozna spodziewac sie najbardziej wyraznych efektéw kwantowych.

Opis termodynamiczny modelu opierat sie na zespole kanonicznym (z
uwzglednieniem pola magnetycznego w hamiltonianie). Wuykorzystano metode
doktadnej diagonalizacji, ktéra pozwala uzyskaé poprawny fizycznie, wolny od
artefaktow obraz, jest jednak metoda wymagajaca obliczeniowo. W zwigzku z tym
badano uktady o liczbie spinéw nie przekraczajacej 12.

Pierwszy etap pracy obejmowat badania wiasnosci nanomagnetyka o ksztaicie
skonczonej drabinki spinowej ztoZzonej z 12 spindw. Inspiracje stanowity uktady
syntetycznych magnetykéw konstruowanych z pojedynczych atomdw, mogace stuzyc
do przechowywania informacji. Badania przeprowadzono dla szerokiego zakresu
catek wymiany. Zbadany zostat przede wszystkim diagram fazowy uktadu w
stanie podstawowym oraz korelacje magnetyczne, a w skonczonych temperaturach
w  szceegolnosct takie wielkosci termodynamiczne jak korelacje i rozktady
namagnesowania (zaleznos¢ lokalnego namagnesowania od temperatury i pola
magnetycznego). Kolejny etap pracy obejmowat badania magnetykéw molekularnych
V6 i Cu5, o strukturze opartej na jonach V i Cu o spinie S = 1/2. Zbadana zostata
w szczegolnosci entropia, ciepto wtasciwe i izotermiczna zmiana entropii. Pozwolito to
na dalsze zajecie sie tematem zjawiska magnetokalorycznego, ktore wzbudza znaczgce
zainteresowanie w uktadach magnetykdw molekularnych.

Prace rozpoczyna opis wspdlnego formalizmu uzytego w obliczeniach oraz opis
stanu kwantowego uktadu w skonczonych temperaturach i stanu podstawowego.
Dalej zdefiniowane zostajg poszczegélne badane uktady i zapisane ich hamiltoniany,
wraz z odniesieniem sie do wynikéw eksperymentalnych zawartych w literaturze,
stanowiacych motywacje wyboru uktadéw do badan. Kolejne czesci obejmujg
przedstawienie i omdwienie otrzymanych wynikéw numerycznych dla obu grup
badanych nanomagnetykéw. Prace zamyka podsumowanie uzyskanych rezultatéw.




