13. Fasta amnen i magnetiska falt

Tatheten av magnetiska dipolmoment i ett fast amne kallas &mnets mag-
netisering, och betecknas M. Magnetiseringen ar en funktion av det palagda
faltet H. Da magnetiseringen beror av i vilket kvanttillstand |n > &mnet
befinner sig blir den genomsnittliga eller termodynamiska magnetiseringen
vid en temperatur 7'

>on Mn (H)e_ﬂEn
E'n e*ﬁEn ?

dir 8 = 1/kgT. E, &r hir energin i tillstandet |n > under palagt yttre falt
sa att

M(H,T) =

1 OE, (H)
M, = —— 2t
"T TV oH

Da partitionsfunktionen &ar

7 — ZefEn/kBT

n

definieras den fria energin i Amnet som

F=—kgT logZ.
Magnetiseringen kan darfor ocksa uttryckas som

1 0F

VOoH'
Den magnetiska suskeptibiliteten i ett fast amne definieras som

oM
=30
For en atom med N, elektroner ar elektronernas kinetiska energi da
atomen befinner sig i ett magnetiskt falt

Ne

T, = s 3+ SA(7)?

2m i



Ifall faltet H ar konstant galler att

A(r) = —57", x H
sa att
1 Qe e -
T, = — S (3 — —7 x H)?
e =g z_:1(101 57 < H)

Elektronernas spin bidrar en potentialenergi
i

dar de magnetiska momenten definieras som

For en elektron géller att banimpulsmomentet [ ersiitts med dess spinnvektor
l_‘ = gog
dir S ar spinnvektorn och gy den gyromagnetiska faktorn vars virde ar

g =2[1+ % +0(a?)] = 2.0023.

Darigenom blir

AH = go,u,Bf_—i . g = go,uBI:j . 5 = g()/J,BHSZ
om H valjs i Z-riktningen och pp ar Bohr-magnetonen

h
pp = 2 = 0.579 - 105eV/G.
2mce

Den totala elektroniska energin i det magnetiska féaltet blir
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+o— H? Y (2 + 7).

8mc? -

Hir ér L och S de totala banimpulsmoment- och spinnvektorerna respektive:

KL =37 x i,
7

Beteckna
T=Ty,+ AH,
dar
_Q
b;
Ty, = =
0 Z 2m

I andra ordningens storningsteori blir korrektionen till en elektrons energi i
ett tillstand |n > i ett magnetiskt filt

E, = E, + AE,:
n|AH|n' > |?
E, —E, )

<
AE, =<n|AH|n>+ ) |
n'#n

Om termer av ordningen H? medtas fas da explicit

AE, = pgH- < n|L + goS|n >

up>

n#n'

< nlpyH - (L + goS)|n' > |2
E, - E!

+

[
H? < 2Ly |n >
S n@(x, y;)|n

Den lineara termen i H ar i allminhet den dominerande dvenom ocksa

den ar liten for sma falt:

heH
upH ~ e o fiwe ~ 1073V H/G.
me



Den sista termen i AF,, har en mycket mindre storleksordning som kan up-
pskattas som

H%a2 ~ huw,(

e /ao) '
D& e?/ay ~ 27eV blir hela termen ca. 107° ggr den lineira termen da
H ~ 10*G.

Larmor-diamagnetism

For atomer eller joner med fullstindiga elektronskal galler att S=L=
0 i grundtillstandet. Detta innebér att energikorrektionen i ett konstant
magnetiskt falt H for sadana blir

2

e
AE, = H*<0 2 L y))0 >
0 S ‘Zz:(xz +yz)|

¢ H? <0/ 3720 >
= re
12mc? !

Vid laga temperaturer ar jonerna i en kristall av sadana &mnen i sina grundtill-
stand sa att suskeptibiliteten blir

2 2

e
= 0L _ABy = —
X n(?H 2 0 6mc?

Detta innebar att systemet ar diamagnetiskt och darigenom att magnetis-
eringen ar riktad mot det palagda yttre magnetiska filtets riktning. Detta
fenomen kallas Larmor-diamagnetism.

n <0 r70>.

Den kvadratiska genomsnittsnadien for en jon definieras som

1
<r?>= 7 < 072|0 >,

dir Z ar jonens totala antal elektroner. Vidare definieras den moléra suskep-
tibiliteten x™* som x ggr volymen for en mol nN, (Ny=Avogadros tal).
Héarigenom fas
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e
™ = —ZN, 3 < r? >

2 3
e” o Naag T 9
— <(—)" >.
hc) 6 <a0)

-0.79Z < (aL)2 > 10 %cm?® /mol.
0

Detta innebir att ™ ~ —10 %cm®/mol. De empiriska virdena for fdel-
gaskristallerna ar

X™H(10™8¢m? /mol)

He -1.9
Ne -7.2
A -194
Kr -28
Xe -43 .

Vardena for alkalihalider ar av samma storleksordning.

Suspektibiliteten for system av joner med ofullstindiga elek-
tronskal

Ifall jonernas elekronskal ar ofullstindiga men J = 0 i grundtillstandet
for elektronerna ar

< OlupH - (L + goS)In >0,
och bada termerna av ordningen H? bidrar till energiforindringen:
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mc?

AEO -

H? < 0] 3 (2 +3;)[0 >

¥ | < 0lppH - (I+ go8)[0 > 2
n En_EO
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Suskeptibiliteten blir da

AR

e

= —n{

o <O ()0 >

| < O|L, + 90S.[0 > |?

Den forsta termen ar den diamagnetiska Larmor-termen. Den andra termen
vars tecken ar motsatt leder till paramagnetiskt beteende. Denna kallas Van
Vleck paramagnetism. Systemets beteende dr diamagnetiskt eller paramag-
netiskt beroende pa vilkendera termen adr den dominerande. Detta avhinger
av elektronskalets detaljer.

Ifall J # 0 i elektronskalets grundtillstand upptrader 2.J + 1 - nivaer med
Jz-viardena —J, —J + 1, ... + J for vilka energiskillnadena ar sma i jamforelse
med kgT. Ett statistiskt medelvarde over dessa bor da berdknas.

For berakningen av detta kan man utnyttja det s.k. Wigner-Eckart-
teoremet enligt vilket

< LSJJy|L + goS|LS Ty >
= grss < LSJJ,|J|LSJJ, > .

Proportionalitetsfaktorn g;g; kallas Landé-faktorn. Denna kan beridknas pa
foljande satt.

Ifall

< LSJJ4| L+ goS|LSJJY, >= gpss < LSJJ4|J|LSJJ, >
sa galler ocksa att

=

< LSJJZ|L- T+ goS - JLSJJ, >= grssJ(J +1).
Vidare galler att



S oo 1 I,
L-Jzé[ﬁ+L2—S2],

| I,
S-Jzé[j?—Lz—i-Sa].

Genom att uttnyttja dessa kvadratiska operatorrelationer i ekvationen ovan
ar det latt att harleda uttrycket

L(L+1)-S(S+1)
J(J+1) ]

1
grsJ = 5[1 +90— (90— 1)

for Landé-faktorn.
Foér joner med J # 0 blir energiforandringen till lagsta ordningen i H:

AFy=~p grs;H < LSJJZ\JZ\LSJJZ >
= upgrssHJz.

Partitionsfunktionen blir

7 = i e—ﬂ'yHJz’

Jzg=—J
dar
v = g(LSJT)us.

Da Z har formen av en dndlig geometrisk serie kan summan 6ver J; utforas
med resultatet

ePVH(T+1/2) _ o—fyH(J+1/2
- efrH[2 _ o—BYH/2
sinh{pyH(J + 1/2}
B sinh{BvH/2}

Motsvarande fria energi ar

F=—kgTlogZ.

Magnetiseringen ar



= nyJBy(ByJH)
Hér har den s.k. Brillouin-funktionen B;(x) definierats som

2J+1 2J +1 1 z
=57 coth 57 x—ﬁcothﬁ

Vid laga temperaturer (eller mycket stora faltsstyrkor) &r

B.](.T)

BJ(Q?) ~ 1
sa att magnetiseringen ar fullstandig:
M = nvydJ.
Vid hoga temperaturer och svaga magnetiska filt blir diremot

J+1
3J

Bj(z) ~ z,

sa att
n
M ~ %(J +1)yBH.
Suskeptibiliteten blir

. oM N (gLSJuB)2 J(J+ 1)
X=om T 3 ksT
Suskeptibilitetens inversa temperaturberoende kallas Curie’s lag. Denna
géller i allmanhet da

kgT >> ;LBH

Ett vanligt sitt att parametrisera Curie-lagen ar att skriva den i formen

1 ppp’

X = 3", T

pE gLSJ\/J(J+ 1)

8

dar



Empiriska resultat ges da for koefficienten p. Det teoretiska virdet ovan ar i
god Gverensstimmelse med data for lantanider.

P teori PEXP
Ce 2.54 2.4
Pr 3.58 3.5
Nd  3.62 3.5
Sm  0.84 1.5
Ev 000 34 (J=0)
Gd 794 8.0
Tb 9.72 9.5
Dy 1063 106
Ho 10.60 10.4
Er 9.59 9.5
Tm  7.57 7.3
Yb 4.54 4.5

Elektrongasens paramagnetism

Om elektronerna i en metall vixelverkar med ett palagt yttre magnetiskt
falt enbart genom spinnets koppling till faltet ar deras potentialenergi i ett
magnetiskt falt

E=—gupH 8§,

dir S ar spinnvektorn. Om gy ~ 2 ar energin for elektroner i faltets riktning
—upH och pugH for de som ar motsatt riktade. Magnetiseringen blir da

M = —pp(ny —n-),

om 1, betecknar densiteten av elektroner med ”spinn upp” och n_ densiteten
av elektroner med ”spinn ned” (dvs riktat mot féltet).



Lat g(e) beteckna elektronernas energinivatathet sa att g(¢)de ar antalet
energitillstand i energiintervallet de.

I franvaron av ett yttre falt ar

I ett yttre filt blir diremot

0:(6) = S9le — psH),

9-(0) = o(e + uuH).

Motsvarande elektrontatheter blir

ni = [ degu(e)f(e)

déar f(e) ar Fermi-Dirac distributionen

. 1
T oeBle—m) 417

f(€)

Den totala elektrondensiteten ar

n=ng+n_.

Denna ekvation kan anvindas till att bestdimma den kemiska potentialen p
som funktion av 7" och n.

Da den magnetiska energin pugH ar mycket mindre &n Fermienergin €p
kan man utnyttja foljande approximation:

gi(e) = %g(e T %MBHQI(E))'

Detta leder till att

ne =3 [deg)f()F gusH [ deg©)1 (o)

Addition av n, och n_ ger da

10



n=[def(e)g(e).

Da detta ar samma uttryck for n som galler i franvaron av ett magnetiskt falt
kan man anvanda samma uttryck for den kemiska potentialen som i franvaron
av ett magnetiskt falt:

kT

p=ep{l + 0(?)2}-

Magnetiseringen blir

M= —pp(n, —n_) = M%H/dsg’(ﬁ)f(e)q

of
)
= p,BH/dgg(E) e
Vid T =0 ar

0

o = —tle—er).
sa att

M = ppHg(er).
Suskeptibiliteten blir

X = 1p9(er)

Denna paramagnetiska elektriska suskeptibilitet kallas Pauli paramagnetism.

For en fri elektrongas galler att

mkp

hPr?

Med detta uttryck kan den elektroniska paramagnetiska suskeptibiliteten
skrivas i formen

g(gF) =

o
XPauli = (%)2(00]?1?),

dar « ar finstrukturkonstanten

11



e’ 1

-~

o= ~
he 137
och aq ar Bohr-radien for vateatomen:

B :
0,0:—2N053A

me

Elektronernas paramagnetiska suskeptibilitet ar mycket mindre an det joniska
bidraget till suskeptibiliteten.

Landau-diamagnetism

Energinivaerna for en eletrongas i ett yttre magnetiskt falt ar

1 27,2

2m’
dar oskillatorfrekvensen w ar

w =

eH
me’
Varje oskillatorniva ar degenererad och motsvarar

L?¢H
2mhe

kvanttillstand med samma energi.

Omfordelningen av elektrongasens rorelsemangdstillstand i ett yttre falt
leder till diamagnetiskt beteende, vilket kallas Landau diamagnetism. For

berakningen av motsvarande diamagnetiska suskeptibilitet kan man utnyttja
uttrycket for den s.k. stora potentialen for ett fermionsystem:

Q= —kpT Y log(1 + ePW=ew)),
k

Partikelantalet ges da som

12
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op’

Relationen mellan den stora potentialen €2 och den fria energin ar

N =~

F=Nu+Q.
Magnetiseringen ges av

189,
VoH"

Det explicita uttrycket for €2 blir

2 & oo L L’H
O=-2 / dk,—
8 ,;) —o0 27r( 2mhe )

log{l + Ze—hzkfﬂ/Qme—ﬂhw(n—i-l/Q)}’

dar z ar fugaciteten:

2 = e,
Harav fas
VeH 0 s 2,2
Q)= —-——"" dk.z l 1 —h?k;8/2m ,—Bhw(n+1/2) )
2m2hefl J-oo RZ::O og{1 + ze € }

Det ar naturligt att approximera summan 6ver n med en integral:

o0 1 00
Zf(n-l— 5) :/ dzf(x).
n=0 0
A andra sidan ger n = 0 termen det storsta bidraget, som inte blir vil

approximerat i integralapproximationen. Den forsta biten av integralen 6ver
intervallet [0,1] bor approximera f(1/2):

[ asf@) = 1)+

Felternen § kan utvecklas som

13



1 " 1 ! 1 ~ "
~S1'G) [ dale =5 = 1),

Detta kan utnyttjas till en forbattrad approximation:

S gt )= [ dns@) - G
Vidare ar .
F(35) = £() = £1(0) = ~£'0)

ifall funktionen f(n + 3) faller snabbt med 6kande n. Detta leder till Eulers
summeringsregel:

g:of(n + %) ~ /0°° dof(z) + if’(o).

Med hjilp av Eulers formel kan den stora potentialen €2 uttryckas som

Q = Ql + QQ
dar
VeH o o —h2k23/2m  —hwzf
=g _Oode/O dz log{1 + ze N*¥28/2m o—hwapy
VeH [oo —Bhwze °kz8/2m
Qg =

CA8T2hcfB J-o C 1+ ze—h7RIB/2m
I den forsta termen ar det naturligt att byta integrationsvariabler till e
och k,:

€ = hwz + R’k /2m

Notera att integralen 6ver k, kan begrénsas till halvlinjen [0: + oo] ifall den
multipliceras med 2.

Vidare ar

14



de
dr = —
v hw’

sa att

VeH
= 1 6
~ m2hef / /hlkl/zm (hw)ZOQ[ +2e7]

Da w = eH/mec blir

0 = ‘;T;LC / /oo delog[l + ze™%¢]
hcp R2k2/2m

Det enda beroendet av H i detta uttryck upptrader genom den kemiska po-

tentialen p i fugaciteten. Da den kemiska potentialen dr oberoende av H

vid laga temperaturer kommer 2; darfor inte att bidra till elektrongasens

magnetisering.

I termen €2, kan integrationsvariabeln k, bytas till e:

h2k2
- 2m

QO Ve?H? [m / ze~Pe
27 24r2hem \f (1+ze=F)

Jo e f(1+ etBe)

3

sa att

Integralen i detta uttryck &r

00 1 1
I= / de——
o /el t ePepu
Den andra faktorn ar Fermi-Dirac-distributionsfunktionen som vid 7 = 0 ar

en stegfunktion:

1
1 + efe=pu

med p(0) = ep. Integralen kan dérfér vid laga temperaturer approximeras
som

~ f(ep — €),

15



u de
1= [" 5 =2yn=2yer.
0 Ve
Vid laga temperaturer blir darfor

N Ve?H? mer
1272hetm Vo 2

VusH?* 5,0 [€F
Qy ~ 2=,
2 3mr2h? m 2

Magnetiseringen vid laga temperaturer blir

1,00 2uLH o [€r
Moo Lk 2 [€F
7o) = 3™ V2

Relationen mellan Fermienergin och partikeltatheten ar

2

Med pp = 2 blir

= 2mec

63/2 _ h3 37'('2 n
F = m3/2 2\/5 ’
Detta kan utnyttjas till att uttrycka magnetiseringen som

M= _%H.
26F

Elektrongasens diamagnetiska suskeptibilitet blir

2
Xdiamagn = _%-
Denna diamagnetiska suskeptibilitet bor adderas till den paramagnetiska
Pauli-suskeptibiliteten
2

Xpara = +g%
Under normala omstandigheter ar den paramagnetiska suskeptibiliteten den
dominerande termen. Den diamagnetiska suskeptibiliteten kan dominera i
sadana situationer dir elektronernas effektiva massa i kristallen &r mycket
mindre dn den fria elektronens massa. Ett exempel pa en sadan situation ar
vismut som har en mycket stor diamagnetisk suskeptibilitet.
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