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    چکیده
  ی ملکول   ۀ خوش   ی س ی مغناط   ي رفتار ی پذ   یی دما   ی وابستگ   مقاله،  این   در 

  گرفته   قرار   ی بررس   مورد   مختلف   ي هادان ی م   در   12Mn  ی س ی مغناط 
 فقط  ،ی س ی مغناط   ي رفتار ی پذ  ۀ محاسب   ي برا  تاکنون   . است 
 به  توجه   با   اما   ،شد ی م   لحاظ   محاسبات   در   ی دوقطب   ي ها ی ختگ ی برانگ 
 يبالاتر   دقت   آوردن   دست   به   ي برا  و  ی ملکول   ۀ خوش   نی ا  ن ی اسپ   عدد 

 محاسبات  در   را  يشتر ی ب   ی چندقطب  ي ها ی ختگ ی برانگ   دی با  محاسبات،  در 
 به  مربوط   محاسبات   در   مقاله   ن ی ا  در   منظور   ن ی هم   به   کرد.   وارد 

  ،ی دوقطب   ي ها ی ختگ ی برانگ   بر   علاوه  ملکول،  ی س ی مغناط   ي رفتاری پذ 
 آن  به   مربوط   ي نمودارها   و   شده   لحاظ  زی ن   یچهارقطب   ي ها ی ختگ ی برانگ 
 در  شده  حاصل  جی نتا   که   دهدی م   نشان   اسبات مح  . است   ه د یگرد   رسم 
 یتجرب   جی نتا   با   شده،  لحاظ   ی چهارقطب   ي ها ی ختگ ی برانگ   که   ی ت ی وضع 

  د.ن دار   ي بهتر   ی همخوان 
  

  کلیدي  هاي واژه
 ک، ی کلاس   ي انرژ   ،ی س ی مغناط   ي رفتار ی پذ  ،ی س ی مغناط   ی ملکول   ۀ خوش 
  ی داشت چشم  مقدار   ،ی چندقطب   ی ختگ ی برانگ 

  
 
 
 
 
 
 

Abstract  
In this paper, temperature dependence of the mag-
netic susceptibility of the Mn12 magnetic molecular 
cluster is investigated in different fields. Until now, 
only dipole excitations were considered in calcula-
tions to calculate magnetic susceptibility, but due to 
the spin number of this molecular cluster and in 
order to obtain higher computational accuracy, more 
multipolar excitations should be included in the 
calculations. For this purpose, in this paper, in the 
calculations related to the magnetic susceptibility of 
the molecule, in addition to dipolar excitations, 
quadrupole excitations are also considered, and the 
relevant diagrams are drawn. Calculations show that 
the results obtained in a situation where quadrupole 
excitations are considered, are more consistent with 
the experimental results. 
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Magnetic Molecular Cluster, Magnetic Susceptibil-
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 درنظرگرفتن  با  12Mn  ی س ی مغناظ   ی ملکول   ۀخوش   ی س ی مغناط   ي رفتار ی پذ   ۀ محاسب 

 ی چهارقطب   ي ها ی ختگ ی برانگ 
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  مقدمه 
  واحدهاي   سري  پایان  نقطۀ   مغناطیسی،  ملکولی  هايخوشه 
 امروز  تا  و  هستند  اتم  تا  ماده  تودة  از  ترکوچک  و  کوچک
  اند؛ بوده   کوانتمی  هايپدیده  مشاهدة  براي  کاندیدا  بهترین
  اسپینی   پایه  حالت  تعریف،خوش   ساختار  داراي  زیرا

 این  هستند.  مغناطیسی  ناهمسانگردي  و   توصیفخوش
 تجمیع  بزرگ  کریستال  یک  در  منظم  طور  به  هاملکول
 داراي  هاملکول  همۀ  اوقات  اغلب  که  ايگونه   به  شوند؛می

 ماکروسکپی  هايگیرياندازه   بنابراین  هستند.  یکسانی  جهت
 قرار  دسترس  در  را  هاملکول  تکِتک  هايویژگی   تواندمی

 ملکولی  هايخوشه   این   مشهورترین  از  یکی  دهد.
 پایه  حالت  داراي  که  ) 1  (شکل  است  12Mn  مغناطیسی،

�  اسپین =   مدل   نوع  از  مغناطیسی   گرديناهمسان  و 10
�  با  اسپین  هايحالت  که   است  آیزینگ =  پایدار   را ±10

  حدود   در   مغناطش  برگشت  براي   پتانسیلی  سد   و  کندمی
  ].4[ آوردمی  وجود به  �67  دماي

  

 
  12Mn مغناطیسی ملکولی خوشه . 1 شکل

  
  را   خوشه   این  رفتار  بررسی   که  دلایلی  ترینمهم  از   یکی
 با  مغناطیسی  هايحافظه  ساخت  امکان  به  است،  کرده  جالب
 که  ايگونه   به   شودمی  مربوط   ملکول  این   از   بالا  چگالی
 دارد.  وجود  ملکول  هر  در  بیشتر  یا  بیت  دو  ذخیره  امکان
 اسپین  تشدید  جمله:  (از   مختلفی  آزمایشگاهی  هايروش

  باخر، مورس   اسپکتروسکپی  مغناطیسی،  واهلش  الکترون،
 ربايآهن  این  که  دهندمی   نشان  و...)   نوترونی   پراکندگی

  خوبی به   زیر  صورت  به  پیشنهادي  هامیلتونی  با  ملکولیتک
  ]. 5[ شودمی توصیف

ℋ = �� − ��� + ����� − ����+ � (��� + ���) − ����⃗.���⃗  
 )1 (  

  
 g  فاکتور  و   اسپین   عملگرهاي   هاي مؤلفه   ها ��  که 

� گرديغیرهمسان  هاي ثابت   است.  دو   به  نزدیک  خیلی  = 5.4 × �  و   ��10 =  انتخاب  اي گونه  به   ��10
 این  در  باشد.   اسپین   آسان   محور   �  محور  که  اند شده 

 دوگانه،  پتانسیل   سد   دهندة   نشان  ���  جملۀ   هامیلتونین،
�����  جملۀ  −  مرتبۀ   عرضی  گردي ناهمسان   یک   ����

 دارد،  وجود  پایین  تقارن  با   هايخوشه   بیشتر  در  که  است  دو 
���) k  اختلالی  جملۀ  +  عرضی  گرديناهمسان   یک   (���
 جمله  و  است   چرخشی   تقارن  مسئول  که  است  چهار  مرتبۀ

 و  بالا  اسپین  با  هاي حالت   که  است  زیمن   اثر  به  مربوط  آخر 
  کند.می   جدا  هم  از  مغناطیسی   میدان   در  را   پایین 

 جسم  یک  مغناطش   میزان  ، ��  مغناطیسی  پذیرفتاري 
 دهد.می   نشان  شده  اعمال   مغناطیسی  میدان  حضور  در  را 

 میدان  حضور  در  ترکیب   یک  مغناطیسی  پذیرفتاري 
  ]:6[  شود می  محاسبه   زیر   رابطۀ از   � مغناطیسی 

  �� = − 1� �������� ������� ��������� ��  

 )2 (  
  

  ��  و  اعمالی  مغناطیسی   میدان  H  مطلق،  دماي  T  که 
  باشد.می  سیستم  انرژي 
 پذیرفتاري  دماي   به  وابستگی   ابتدا  مقاله،  این   در 

 حضور  در   را  مغناطیسی   ملکولی   خوشۀ  این  مغناطیسی 
 گرفتن  نظر  در  با   فقط   متفاوت،  مغناطیسی  هايمیدان 

 محور  و   آسان   محور   راستاي   در   دوقطبی  هاي برانگیختگی 
 نمودارهاي  و   محاسبه  عددي   صورت  به  ملکول   سخت
 به   توجه   با   بعد،   بخش   در  کنیم. می   رسم   را   آن   به  مربوط 

 همین  مغناطیسی،  ملکولی   خوشه  بالاي   اسپین   عدد 
 هايبرانگیختگی   توأمانِ   گرفتن  نظر  در  با   را  محاسبات
 رسم  از   پس   و   دهیم می   انجام   چهارقطبی   و   دوقطبی 
  پردازیم.می  آنها   مقایسۀ   و   بررسی به   نمودارها
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  گرفتن   درنظر  با  ی سیمغناط   يرفتاریپذ  محاسبه
  ی دوقطب  يهای ختگی برانگ
 مقادیر  از  سیستم،  کلاسیکی   انرژي  محاسبۀ  براي
  استفاده (2)��  گروه  در  اسپین  عملگرهاي  داشتیچشم
 این  در  داشتیچشم  مقادیر  گرفتن  نظر   در   با  واقع   در  شود.می

 لحاظ  محاسبات  در  دوقطبی  هايبرانگیختگی   فقط  گروه،
  ]:1[ است  شده  محاسبه زیر صورت  به (2)��  گروه   در  اسپین  عملگرهاي  داشتیچشم  مقادیر  شد.  خواهد

  �� = ������� �� = �������� �� = ���� 
)3 (  

  
 گیريجهت  و  هستند  اویلر  زوایاي �  و �  زاویه   دو  که
  مقادیر   این  گذاريجاي  با  کنند.می   مشخص  را  اسپین  بردار
  جاي   به  x  محور  که  نکته  این  به  توجه  و  )1(  هامیلتونین  در
z   خوشه   تقارن  به  توجه  با  سیستم  آسان  محور   عنوان  به  

  میدان   و   شودمی   گرفته  نظر   در  مغناطیسی  ملکولی
  داریم:  شود،می اعمال آسان  محور راستاي در نیز مغناطیسی

  �(� ,�) = 1 − ����������+ �(���� �− ���� � �����)+ 2�(cos� �+ ����������− 6���������� cos� �)−  ℎ���� 
)4 (  

  
ℎ  آن در که =   است.  �����

 پذیرفتاري  مقاله  این  در   شد،   ذکر  مقدمه   در   که  طورهمان
 انرژي  گذاريجاي  با  بنابراین  گردد،می  محاسبه  مغناطیسی

  زیر   شکل  به  مغناطیسی  پذیرفتاري  )،1(  رابطۀ  در  )4(
  ]:2[ شودمی  محاسبه

  

�� = �∫ ����������� ���(�,�)��� ������
� ∫ ���(�,�)��� ��������  

)5 (  

  
 گذاريجاي  )4(  رابطۀ   از (�, �)�  )،5(  رابطۀ   در
  استفاده   زیر  تقریب  از  نمایی  توابع  محاسبۀ  براي  شود.می
  گردد:می
  �� ≅ 1 + � 
)6 (  

  
  داریم: )5( رابطۀ در تقریب این گذاريجاي با
  �� =(����)����� ������������ ������� ������������� ��������������� ������������ ���� ����(���)� ������ ������������ ��������   

)7 (  
  

  راستاي   در  خوشه  این  مغناطیسی  پذیرفتاري  بنابراین
φ)  آسان  محور = φ)  سخت  محور  و (0 = π 2⁄   به (
  شود:می  محاسبه زیر صورت

  χ�

=
⎩⎪⎪
⎪⎪⎨
⎪⎪⎪
⎪⎧ (gSμ�)� �1 − � 1k�T� �1 + 2k3 − 23 h��2h − � hk�T� �2 − 2λ3 + 4k5 − h�          

            φ = 0  (gSμ�)� �1 − � 1k�T���1 + 2k3 � + �λ − 12 − 2k� + 2k3 − 23 h��
2h − � hk�T���2 − 2λ3 + 4k5 � + �4(λ − 1)3 − 48k15 � + 32k15 − 2h�

φ = π 2⁄
 

)8 (  
  

  خوشۀ  این  مغناطیسی  پذیرفتاري  عددي،  محاسبات  نمودار 
  فقط   گرفتن   نظر   در  با   دما   برحسبِ  مغناطیسی 

 به  مختلف   مغناطیسی   هاي میدان   در  دوقطبی   هاي برانگیختگی 
 مغناطیسی  میدان   در   آید.می   دست   به   ) 2(   شکل   صورت 
 مغناطیسی  پذیرفتاري   بالایی)،  (نمودار   کوچک   خیلی   اعمالی

  با   سخت   و   آسان   محور   دو   هر   راستاي   در   ملکولی   خوشه   این 
 دماهاي  در   سپس   و   یابد می   کاهش   شدت   به   ابتدا   دما   افزایش 

  این   توجه   قابل   نکته   اما   گردد می   ثابت   تقریبا   آن   مقدار   بالاتر 
���  دماي   تا   آسان   محور  راستاي   در  کاهش   که   است  = 1 
���  دماي  تا  سخت  محور  راستاي  در  ولی  دارد  ادامه =
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  افزایش   شاهد  دما،  افزایش  با  بعد،   به   دما  این   از  .0.4
 در  پذیرفتاري  مقدار  ولی   هستیم  مغناطیسی  پذیرفتاري
  محور   راستاي  در  آن  مقدار   از   بیشتر  سخت  محور  راستاي
 در  پذیرفتاري  تغییرات  قوي،  هايمیدان   در  است.   آسان
 این  در  پایینی).  (نمودار  است   متفاوت   خیلی  محور  دو  راستاي
  از   بیشتر  آسان   محور   راستاي  در  پذیرفتاري  تغییرات   حالت،
 پذیرفتاري  قوي  هايمیدان  در   است.  سخت   محور  راستاي

���  دماي  در  آسان  محور  راستاي  در =  و   صفر 0.4
 راستاي  در  پذیرفتاري  تغییرات  اما  یابدمی  افزایش  دوباره
  مقدار   بالا  خیلی  دماهاي  در   است.  ملایم  سخت   محور

  ثابت   و  نزدیک  همبه   محور   دو  هر  راستاي  در  پذیرفتاري
  سخت   محور   راستاي  در  پذیرفتاري  مقدار   ولی  شوند می

  است.  آسان محور راستاي در آن  مقدار از بیشتر

  در  دما برحسب مغناطیسی پذیرفتاري هايمنحنی . 2 شکل
  سخت محور  و  (تیره) آسان محور  براي متفاوت مغناطیسی هايمیدان

  خوشه  در دوقطبی هايبرانگیختگی  فقط گرفتن نظر در  با (قرمز)
  12Mn مغناطیسی ملکول

 
  گرفتن   نظر  در  با  مغناطیسی   پذیرفتاري  محاسبه

  چهارقطبی  هايبرانگیختگی 
  گرفتن   نظر  در  با  سیستم  کلاسیکی  انرژي  محاسبه   براي

  داشتی چشم  مقادیر  از  چهارقطبی،  هايبرانگیختگی 

  در   شود.می   استفاده (3)��  گروه  در   اسپین  عملگرهاي
  داشتی، چشم  مقادیر  گرفتن  نظر  در  با  گروه  این   در  واقع

  لحاظ   محاسبات  در  چهارقطبی  و  دوقطبی  هايبرانگیختگی 
  ]:7و3[ است  شده  محاسبه زیر صورت  به (3)��  گروه   در  اسپین  عملگرهاي  داشتیچشم  مقادیر  شد.  خواهد

  �� = ���2�������� �� = ���2��������� �� = ���2����� 
)9 (  

  
  و   اسپین  بردار  اندازه  تغییر  به  مربوط  g  پارامتر  آن  در  که
  در   مقادیر  این  گذاريجاي  با  است.  چهارقطبی  گشتاور

  گرفتن   نظر   در   با  کلاسیک   انرژي  )،1(  هامیلتونین
  زیر   صورت  به  چهارقطبی  و  دوقطبی  هايبرانگیختگی 

  شود:می  محاسبه
  �(� ,�,�) = 1 − ��������������2�+ �����2�(���� �− ���� � �����)+ 2�����2�(cos� �+ ����������− 6���������� cos� �)−  2ℎ���2����� 
)10 (  

  
 )،2(  رابطۀ  در  کلاسیک  انرژي  این  گذاريجاي  با

 هايبرانگیختگی   گرفتن  نظر  در  با  مغناطیسی  پذیرفتاري
  آید:می دست  به زیر صورت به چهارقطبی،

  ��
= �∫ ∫ gSμ�cosθ��� cos2g��� e��(�,�,�)��� dcosθdcosg�

H∫ ∫ e��(�,�,�)��� dcosθdcosg������  

)11 (  
  این   در  شود،می   استفاده  )6(  رابطۀ   تقریب  از  مجدداً
  شود: می خلاصه زیر صورت  به بالا  رابطۀ صورت
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�� =(����)������ ������������������� ��������������������� ������ ������������ ����������� ���� ������ ������������ ��������  
)12 (  

  نظر   در   با  خوشه  این  مغناطیسی  پذیرفتاري  بنابراین
φ)  آسان   محور   راستاي  در  چهارقطبی،  هايبرانگیختگی   گرفتن = φ)  سخت  محور  و (0 = π 2⁄   زیر   صورت  به (
  شود:می  محاسبه

  ��

=
⎩⎪⎪
⎪⎪⎨
⎪⎪⎪
⎪⎧ (����)� �12 − � 1�����12 + �3 − 2ℎ9 ��4ℎ − � ℎ���� �4 − 2�9 + 4�25 − ℎ�  

� = 0  (����)� �12 − � 1������12 + �3� + �� − 18 − �3� + �3 − 2ℎ9 ��
4ℎ − � ℎ������4 − 2�9 + 4�25� + �−49 + 4�9 − 48�75 � + 32�75 − ℎ�� = � 2⁄

 

)13 (  
  

 این   مغناطیسی  پذیرفتاري  عددي،  محاسبات  نمودار
  توأمانِ   رفتنگ  نظر   در  با   دما  برحسب   مغناطیسی  خوشۀ 

  هاي میدان  در  چهارقطبی  و  دوقطبی  هايبرانگیختگی 
 در  آید.می  دست  به  )3(  شکل  صورت  به  مختلف  مغناطیسی

  شکل   بالایی  (نمودار  ضعیف  خیلی  اعمالی  مغناطیسی  میدان
  در   ملکولی  خوشۀ  این  مغناطیسی  پذیرفتاري  تغییرات  )3

  که   تفاوت   این   با  است؛  یکسان   تقریباً  محور  دو   هر  راستاي
���  دماي   در  سخت  محور  راستاي  در =  در   و 0.8

���  دماي  در  آسان   محور  راستاي =   تغییرات  1
  بالاتر   دماهاي  در  دهد.می  جهت  تغییر  مغناطیسی  پذیرفتاري

  در   آن   مقدار   از   بیشتر  سخت  محور   راستاي  در  پذیرفتاري  نیز
  است.  آسان محور راستاي
  )، 3  شکل   پایینی   (نمودار   تر قوي   مغناطیسی   هاي میدان   در 

 ترحساس   دما  افزایش   با   مغناطیسی   پذیرفتاري   تغییرات 
 دمایی  محدودة   یک   در   که   دهد می   نشان   نمودار  این  شود. می 

 منفی  محور   دو   هر   راستاي   در   مغناطیسی   پذیرفتاري   کوچک، 
 و  مثبت   مغناطیسی   پذیرفتاري   دما،   افزایش   با   دوباره   و   شود می 

 پذیرفتاري  کند. می   پیدا   پارامغناطیسی   خاصیت   ملکول 
���  دماي   در   آسان   محور   راستاي   در   ملکول   مغناطیسی  =

���  دماي  در   سخت   محور   راستاي  در  و 0.6 = 0.4  
  اشاره   آزمایشگاهی  مشاهدات  با  که  دهدمی   علامت  تغییر
  دارد.  نسبی خوانیهم  مقدمه در شده

 هايمیدان   در  دما  برحسب مغناطش هايمنحنی . 3 شکل
  (قرمز) سخت محور و  (تیره) آسان محور   براي متفاوت مغناطیسی

  خوشه  در چهارقطبی و  دوقطبی  هايبرانگیختگی گرفتن نظر در با
  12Mn مغناطیسی ملکول

  
  گیرينتیجه  و بحث

  خوشۀ   مغناطیسی  پذیرفتاري  دمایی  وابستگی   مقاله،   این  در
 عددي  صورت  به   مختلف  هايمیدان  در ����  ملکولی
  کردن   وارد  که  شد  مشخص  بررسی  این  در  شد.  مطالعه

  تغییرات   در  محسوسی  تغییر  چهارقطبی،  هايبرانگیختگی 
 )12(  فرمول  در  که  کند می  ایجاد  مغناطیسی  پذیرفتاري
  تغییر   تجربی،   نتایج  است.  مشهود  کاملاً  ) 7(  فرمول  به  نسبت
  در   را  پارامغناطیس  به  دیامغناطیس  از  مغناطیسی  خاصیت
  با  که  بودند  داده  نشان  کلوین 0.67  دماي  در  پایه  حالت
  گرفتن   نظر  در  با   )،3(   و   )2(  اشکال  نمودارهاي  به   توجه

 نتایج  به  عددي  محاسبات  چهارقطبی،  هايبرانگیختگی 
    شود.می  ترنزدیک  تجربی
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