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relacje dyspersji fononow

zbior wszystkich drgan mozliwych przy zadanej symetrii krysztatu
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relacje dyspersji fononow

zbior wszystkich drgan mozliwych przy zadanej symetrii krysztatu
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dtugosc fali i kierunek w przestrzeni odwrotnej
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relacje dyspersji fononow

zbior wszystkich drgan mozliwych przy zadanej symetrii krysztatu
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relacje dyspersji fononow

zbior wszystkich drgan mozliwych przy zadanej symetrii krysztatu

energia konieczna do wzbudzenia
energia skumulowana w drganiu
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dtugosc fali i kierunek w przestrzeni odwrotnej
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relacje dyspersji fononow

zbior wszystkich drgan mozliwych przy zadanej symetrii krysztatu

e[ )
przynaleznosc do gatezi

energia konieczna do wzbudzenia
energia skumulowana w drganiu

determinuje wektor polaryzacji, czyli
kierunki i amplitudy wychylen atomow
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relacje dyspersji fononow w a-MnAs
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MnAs: analiza miekkiego drgania

2 vV (83 .

i — 66.68 1
1 — 64.13
— 62.46
— 60.99

miekki mod

wektor polaryzacji modu
w sposob Scisty okresla
przemieszczenie atomow
w krysztale

% AV / V - m
(&) (%) (THz) (M)
66.68 4.0 1.756  3.24
64.13 0.0 1133 3.05
62.46 -2.6 0.322  2.93
60.99 -4.9  -0.546  2.81
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MnAs: analiza miekkiego drgania
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ﬂ? NZ33, Zaktad Komputerowych Badan Materiatow WARSZTATY MODELOWANIA W NANOFIZYCE, 29 maja 2017



MnAs: analiza miekkiego drgania
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wektor polaryzacji modu
w sposob scisty okresla
przemieszczenie atomow
w krysztale
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MnAs: analiza miekkiego drgania

V (A3)
— 66.68
— 64.13
— 62.46
— 60.99

miekki mod

wektor polaryzacji modu
w sposob scisty okresla
przemieszczenie atomow
w krysztale

0.00 0.02 0.04 0.06 0.08
uy, (A)

minimum energii odpowiadajace
fazie rombowej (amplituda drgan
atomow zgodna z wartoscia eksp.)

Whniosek1: znalezione miekkie drganie
prowadzi do struktury rombowej
obserwowanej powyzej przejscia
magnetokalorycznego
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MnAs: sprzezenie momentu magnetycznego z miekkim drganiem

zmiany objetosci
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MnAs: sprzezenie momentu magnetycznego z miekkim drganiem

zmiany objetosci

r K H r M L

2 V(A3
— 66.68
1 — 64.13

— 62.46
= 60.99

Wyt (V), m(V)

v AV / V Wy m
(R) (%) (THz) ()
66.68 4.0 1.756 3.24
64.13 0.0 1.133 3.05
62.46 -2.6 0.322 2.93
60.99 -4.9 -0.546 2.81

MnAs jest metalem

(w metalach: magnhetyzm pasmowy z momentem
magnetycznym zaleznym od lokalnego potencjatu)
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MnAs: sprzezenie momentu magnetycznego z miekkim drganiem

zmiany objetosci zmiany catkowitego momentu magn.
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MnAs: sprzezenie momentu magnetycznego z miekkim drganiem

zmiany objetosci zmiany catkowitego momentu magn.
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Whniosek2: istnieje bardzo silne sprzezenie pomiedzy momentem magnetycznym
a miekkim drganiem
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MnAs: kondensacja miekkiego modu i kolaps objetosci
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MnAs: kondensacja miekkiego modu i kolaps objetosci

8 | - sym. heksagonalna, FM, V = 60.99 A

- - + deformacja e,y
+ rozporzadkowanie momentow
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MnAs: kondensacja miekkiego modu i kolaps objetosci

sym. heksagonalna, FM, V = 60.99 A3
sym. rombowa, AFM,  V =57.06 A3
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MnAs: kondensacja miekkiego modu i kolaps objetosci
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MnAs: kondensacja miekkiego modu i kolaps objetosci
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(punkt M staje sie punktem IN)
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MnAs: kondensacja miekkiego modu i kolaps objetosci

w (THz)
D
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sym. heksagonalna, FM,| V = 60.99 A3
sym. rombowa, AFM, |V =57.06 A3

kolaps
objetosci

— kondensacja miekkiego modu
(punkt M staje sie punktem )

Whniosek3: magnetyczne rozporzadkowanie prowadzi do kolapsu objetosci
i stabilizacji struktury rombowej przez kondensacje miekkiego modu
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MnAs: mechanizm przejsc¢ fazowych
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struktura heksagonalna, uporzadkowana magn. (FM)
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MnAs: mechanizm przejs¢ fazowych
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MnAs: mechanizm przejs¢ fazowych
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MnAs: mechanizm przejs¢ fazowych
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MnAs: mechanizm przejs¢ fazowych

\ T
rozszerzalnosc
=+ 390 K ,
o cieplna
c
(1]
3
o
N
on
o rozporzadkowanie
=+ 318 K —
magnetyczne
< 0K

stabilizacja

miekkiego modu

przejscie

strukturalne

kolaps
objetosci

miekniecie
—
fononu

—— sprzezenie spin-fonon ——

struktura rombowa, rozporzadkowana magn. (AFM)

przejscie

strukturalne

struktura heksagonalna, uporzadkowana magn. (FM)
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MnAs: mechanizm przejs¢ fazowych
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dziekuje za uwage !
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