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HctpaxkuBame CTPYKTYypE U XUNepPUHUX HHTEpaKIIHja y
uaTepMeranaoj Y'—NisAl pas3u ca mpumecama xaduujyma n

reoxkha

Pesume

Y oBOM pany WCTpakWBaHa Cy IMOJMKPHUCTATHA WHTCPMETAIHA jeUbEHa Y'—
NizAl ca mpumecama aroma xaduumjyma u y'—NisAl ca mpumecama aroma raoxha.
HcnutuBama JIOKAaJHE CTPYKTYpe, MAarHeTHHUX MU enekTpudHux ocobuna y'—NisAl
jenumema ponupanux aromuma Hf wnm arommma Fe wm3Bpmena cy weromama
midpaknuje X-—3padema, MepemhHMa MarHeTu3aluje, Kao ¥ MPUMEHOM BPEMEHCKH
pas3oKeHnX MepTypOOBaHMX YraOHHX Kopenaldja u crekrpockonuje Mossbauer—osor
edekra, Koje cy oMmoryhmne uCTpaKuBama XUNepGUHUX HHTEpaKlMja Ha je3rpuma
npumeca Hf m Ha jesrpuma mpumeca Fe. OBa ekcrnepuMEHTalHA HUCTPAKHBaHa
UCIIUTUBAHUX CHUCTEMa Cy YIOTIYHEHa INpopadyyHHMa eHepruje nedexara, Kao Hu
napaMerapa CTpPyKType M Xunep(hHHAX HHTEPAKIFja Ha OCHOBY NPBHUX NPHHIIHIIA.

['MaBHUM 1WJb EKCHIEPUMEHTATHHX HCTPaKUBaMka M TEOPUjCKUX IMpOpadyHa
unrepmetaine y'— NisAl dase ca npumecama aroma xadHujyma, 0IHOCHO rBoxha OHo
je ma ce oapenu mpedepeHTHO mo3uimonupame atoma Hf, ogHocHo aroma Fe y y'-
NizAl perreTky, Kao ¥ BUXOB YTHIIA] HA KPUCTAIHY PELICTKY Y KOjy ce yrpalhyjy.

Ananm3om mudpakiuje X—3paka ucnutuBannx Hf momupanumx NisAl y3opaka
yTBpheHo je mpucyctBo kKyOHe Yy’ dasze (o3maka L1;) y wucnutuBanum Hf-NizAl
JerypaMa, Kao M BCHE JBe TeTparoHaiaHe TpaHcopmarje L6y m D0y. Anammza je
nmokazaia jga je kyona L1, ¢dasa mommHaHTHA y OAHOCY Ha TeTparoHaiHe ¢ase
ucrniutuBanux Hf—NizAl y3opaka. Mepema xunephuHUX HHTEpPAKIHja Ha TPOOH 181Tq,
jesrpy—motoMky “°Hf, y merypama 0.2, 0.5 u 5 at.% Hf — NisAl usspurena cy y
temneparypckom omncery on 78 K mo 1230 K. M3mepene BpemHOCTH XHIEPPUHHUX
napameTapa npumnucane cy oapehenum mosunmjama aroma Hf y mpucytaum NizAl
dazama: L1y, DOy u L6¢. [IpucycTBO Bl Ta—curnana KOJU je KOHCTaHTaH y BpEMEHY
Kopecrionupa aromuma Hf Ha mosunumju Al aroma y nmomunantHoj L1, dasu. 3a cBe

TpU HCIUTUBAHC JICTYPEC, HU3MCPCHA HMHXKA BPCAHOCT CIHMH HE3aBUCHE CJICKTPUYHC



KBaJApyMoJIHEe (PEKBEHIIH]E J0/IeJbeHA j& eICKTPUIHO] KBaIPYTOJIHO] HHTEPAKIIUjH KOja
nejcrByje Ha arome Hf koju cy 3amenwmnu arome Al y terparonannoj DO, dasu.
N3mepena Buma BpeIHOCT (pekBeHIMje KopecroHaupa atomuma Hf Ha mosmmmjama
atroma Al y terparonannoj L6 ¢a3u.

PesynTatu npopauyHa napamerapa xurepOUHUX UHTEPAKIUja, CICKTPOHCKUX U
cTpykTypaux ocobmra Hf-NizAl nerypa w3 mpBux NpHHIUIA H3BEIACHHX METOIOM
NPOIIMPEHNX PAaBHHUX Tajaca ca JIOKaJHUM opbOutamama kopuirhersem WIEN2K (“An
Augmented Plane Wave Plus Local Orbitals Program”) xoma KOpeKTHO PEempoIyKyjy
BPEIHOCTH JIOOWjCHE Y eKCIIEPUMEHTATHUM MepemuMa. [IpopaduyHu eHepruje nedekara
Oasupanu Ha Teopuju GyHKIHOHAIA ryctuHe n3eacHu cy VASP (“the Vienna ab—initio
simulation package”) xomom. IlIpopauyHare eleKTPOHCKE CTPyKType mpoba y
pa3Mmarpamy ca TauykacTHM TpylaMa CHMETpPHje HHXOBHX MO3HIHUja MOMOIIU Cy Y
UIeHTU(UKOBAKY TIOPEKIa XUTICPPUHUX MHTEPAKIMja U YTBPIIIHN 1a je npedepeHTHa
nosuirja xahHujyMa Ha Mo3HMIHjU Kojy 3ay3umajy atomu Al y NizAl.

Kapakrepuszamnumja y3opaka Y-NisAl gonupanux rBoxheM u3BpIIcHA je
mudpakuujom X-3pauema M MepemHMa MarHetusanuje. JlokamHa eleKTpoHCKa U
MarHeTHa CTPYKTypa, XuneppuHe HHTEpaKIHje mpooe *"Fe, kao u (da3Hu cactas Jierypa
NizgoFeo1sAl 1 NiggsFeossAl nctpakenn cy cmekrpockornujom Maossbauer—osor
edekra. Pesynratu mpopadyHa enektpoHckux ocobmna Fe—NisAl nerypa u3 mpBux
NPUHIMIA METOJOM IPOjeKTOpa MPOIIMPEHUX Tajaca Kao M pe3yiTaTH HpopadyHa
eHepruje aedekara 00jalImaBajy eJIEKTPOHCKY CTPYKTYPY, XUMIEPPUHE HHTEPAKIH]jE U
npedepentHy mo3uiujy atoma Fe y merypu y'-NisAl ca mamkom Hukia. BpemHocT
u3pauyHaTe HajBehe KOMIIOHEHTE TEH30pa TpaJujeHTa eleKTpU4yHor mosba, V; = 1.6
10%' Vm™ Ha ocHOBY BpeHOCTH napaMerapa Kobujennx n3 Mossbauer—oBux criekrapa,

yKa3yje Jla y 00e HCITUTHBAaHE JIerype aToMu rBoxkla 3amMemyjy atome Hukia y y'—NisAl.

Kmbyune peum: NizAl;, xunepdune untepakiuje; MOssbauer—osa crektpockomnuja;

PAC criektpockonuja; npedepeHTHE MO3ULHje aToMa
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Investigation of the structure and hyperfine interactions in the

intermetallic y'—NisAl phase doped with hafnium and iron

Abstract

The dissertation addresses the local crystal structure and hyperfine interactions
of hafnium or iron doped polycrystalline intermatallic y'-NizAl alloys.

The local structure, magnetic and electrical properties of y'-NisAl compounds
doped with Hf atoms or Fe atoms were investigated by the X ray diffraction,
magnetization, time differential perturbed angular correlation spectroscopy and
Mdossbauer—effect spectroscopy. The last two experimental methods provided insight
into hyperfine interactions of Hf- and Fe-nucleus. This was complemented by the
calculations of the energy of the defects, as well as with ab initio calculations of
structural and hyperfine interactions parameters.

The main goal of the experimental and theoretical investigations of the
intermetallic y-NizAl phase doped with Hf or Fe atoms was to determine the site
preference of dopant atoms in the y'-NisAl matrix, as well as their influence on the host
lattice.

The X-ray diffraction measurements of the Hf doped NisAl samples revealed
the presence of the cubic y' phase (usually denoted by L1,) and its two tetragonal
distortions: DOy, and L6y. The refinement of XRD data showed the dominant presence
of the cubic L1, phase in the Hf—NizAl samples, with the minority presence of the two
tetragonal phases. The measurements of the hyperfine interactions of the ***Ta—probe in
the 0.2, 0.5 and 5 at.% Hf — NisAl alloys (**Ta—nucleus is the daughter—nucleus of the
B1f_parent nucleus) were done in the temperature range 78 K to 1230 K. The
measured hyperfine parameters values were assigned to the various Hf atom sites in the
different crystal structures (cubic and tetragonal) present in the NiszAl alloys. The
presence of '®'Ta—signal constant in time is ascribed to Hf atoms at the Al sites in
dominant L1, phase. For all investigated alloys, the lower value of the spin independent
electric quadrupole frequency was ascribed to the electric quadrupole interaction of the

Hf nuclei substituting on the Al sites in the tetragonal D0,, phase in the Hf-NizAl



alloys. The higher value of the spin independent electric quadrupole frequency
corresponded to the electric quadrupole interactions of the Hf nuclei substituting on the
Al sites in the tetragonal L6, phase in the Hf-Ni3Al alloys.

The ab initio calculations of electronic and structural properties and hyperfine
parameters of the '®'Ta ion probe in the Hf-NisAl alloys, performed using the full
potential augmented plane wave plus local-orbital method as implemented in the
WIEN2k code, correctly reproduce the experimental results. The DFT (density
functional theory) calculations of point defect energies were done by using the Vienna
ab initio simulation package VASP. The ab initio calculations enable discussion on the
structural and electronic properties of the NizAl polycrystalline alloys.

The joint experimental and theoretical investigations enabled us to identify the
observed hyperfine interactions and showed that hafnium additions prefer aluminum
sites in NizAl.

The structural and magnetic characterizations of the Fe doped y'-NizAl samples
were done by the X-ray diffraction and magnetization measurements. The local
electronic and magnetic structure, the hyperfine interactions of the >’Fe—probes, as well
as the phase composition of the Ni, g Feo1sAl and Ni, gaFeg 3sAl alloys were investigated
by means of the Mdssbauer—effect spectroscopy. The ab initio calculations performed
with the projector augmented wave method and the calculations of the energies of iron
point defects were done to elucidate the electronic structure, the hyperfine interactions
and site preference of Fe doped Ni-deficit y'-NisAl. The value of calculated electric
field gradient tensor Vzz = 1.6 10! Vm™ matches well with the results of Méssbauer

spectroscopy and indicates weak preference of iron dopant atoms for Ni sites.

Keywords: NisAl, hyperfine interactions, Mdssbauer spectroscopy, PAC spectroscopy,

site preference
Scientific field: physics

Field of scientific specialization: physics of nuclei
UDC number: 539.122.143(043.3)
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1. VBox

[ToueBmm on TBO3MEHOT A00a Ma OO CaBPEMEHOr J100a YOBEUAHCTBO j€ Yy
HETPECTaHOM Tparamky 3a HOBHM MarepujainMa. DyHKIHOHATHH MaTepHjalid Cy
HaCyIllHa MoTpeda JaHalllke IUBUIM3AIN]e, KOja je JUKTUpaHa moTpedama IUBHUIHE U
BOjHE MHAYCTpHj€ U pa3BojeM Hayke. CpeTMHOM MPOIIJIOT BeKa MOYHEE HHTEPECOBAHE
U yOp3aHO HAyYHO MCTpPaXKMBamke KJIace MaTepHjaia KOju Ce Ha3WBajy MHTEPMETAlIHA
jenumema. BesuBame enemMeHaTa y OBUM jeIME-CHHUMA j€ jauye HEro ITO je HHUXOBO
BE3UBAKE Y CJIEMEHTAPHUM KPUCTAJTHUM CTPYKTypama, IITO WHTEPMETAIHE CTPYKTYpe
YHHU CTPYKTypama BEJHMKe TBpAohe, BUCOKE TayKe TOIUBCHa U 100Ope OTIHOPHOCTH Ha
Kopo3ujy. MHTepMeTaMIM Cy MMajiu W JaHac WMajy IIUPOKY MPHMEHY: oOJarame
oponsanux opyha (CuzAs, crapu Erumat, 2500 r. m.u.e.), HoBar ctapor Puma (CuZn),
ornenano y crapoj Kunu (CuziSng), cromarosomika amanramcka miomba (CusHgs),
mramna (SbSn), mepmanenTHn marmer (CosSm), cynepnpoBomuuk (NbsSn), nerype
koje namre o0nuk (NiTi) u mpyre npumene [1].

Hukn anymuHuAM Ccy Kilaca WHTEPMETATHHX jeIUIbeHa Koja ce Hamehe kao
CTPYKTYpPHH MaTepHjall 3a TpUMEHY Ha BHCOKHM TeMIleparypama, jep IoKasyje
u3y3eTHy uBpcTuHY u crabuiaHocT. Hukn amymuuua NisAl (y'-daza, CusAu (L1)
CTPYKTypa) KOPUCTH Ce Kao ojauaBajyha aucneprosana dasza y kyoHoj Ni—-matpurm (y
¢daza), unaehu cynepierypy Ha 0a3u HUKIA KOja C€ OIJIMKYje M3Y3€THOM YBPCTHHOM,
KaKo Ha COOHOj TaKO M Ha BUCOKHM TeMIIlepaTypaMa. YpaBo OBe OCOOMHE CyrepcMenia
Ha 0a3u HuKiIa u Jerypa 6asupanux Ha NizAl unHe UX CTPyKTypHUM Martepujaiuma 3a
u3paxy TypOOpoTOpa, KIHMIIOBAa ¥ BEHTWIA Yy JHU3€] MOTOpUMa, JelioBa
BHCOKOTEMITEpaTypCcKuX Tehu, XuapoTypOrHa, ajara 3a Cedeme, JOoMaThiia TypOuHa
MJIa3HUX MoTopa u aApyro [2,3]. Melytum, kao u koa BehuHe HHTepMeETaHKa, HHUX0BA
pUMeHa Kao CTPYKTYpHUX MaTepujasia oneMoryhena je uzpaxenom kpromhy. Ox 1979
roauHe, kama cy Aoki m lzumi mponanumm na ce mogaBameM Malie KOJHMYUHE Oopa y
jenumeme y'-NisAl mosehaBa merosa mractuunoct, Ni—Al Marepujanu npusiaue
BEJIMKY Naxkmby ucTpaxuBada [4]. Komuunna ox 0.1 wt.% B mukponerupamem noaare

nonukpuctarHoM NizeAlys jenumemy, epukacHo cpevyaBa HHTEPrpaHyiapHa JOMIbCHA



U y Ba3myxy mnoBehaBa HEroBy pacTerJbUBOCT, OZHOCHO jEIUIbECHE CE PEIaTHBHO
U3Iy’Kyje IpU MeXaHnuKoj Aedopmanuju ucresama 3a 50% [5].

Tokom '80-tux u '90-TMX romuWHa MpouUIOr Beka paheHa cy oOuMHA
UCTpaXHBaka MEXaHWYKHUX U pu3ndkux ocoonna y'—NizAl jenumema nerupanum ca B,
C, Si, Ge, Ga, Sh, npenasuum mertanmuma 1V, V u VI neproae u ApyruM eaeMeHTHMA
nepuoHor cuctema eneMenara [6—40]. Xaduujym nnkopropupan y y'—NizAl uzazsao
je BeNMKY MaXKiky MeTaaypra 300r Tora IITO 3HauajHO MoBehaBa jaurHy HAa BHUCOKUM
TeMmrepatypamMa W mo0OoJeimaBa otnopHocT Ha kopo3wjy NisAl nerype [17,41].
3akJbyulld €KCIeprMeHara O Mo3ulju kojy Hf atom 3ay3uma y KpHCTalHO]j pelIeTKH
v-NizAl wucy Ommm wmehycobno carmacam [42,43]. 3a pasnuky ona TNHTama
HO3UIIMOHKMpamka IPYrux aroMa mpumeca y perretku y'—NisAl, mutame o nozunuju Hf
OCTaJIo je OTBOPEHO HAay4yHO MHUTame Qu3nuke Meranypruje. OAroBop Ha OBO MHUTAHE
omoryhuhe u onpehusame mosunuje Hf aroma y y/y' cynepcmemn Ha 6a3u HuKIa. 3a
cynepcmernie Ha 06a3W HUKIA YCTaHOBJBEHO j€ Ja HETOKIaName pemeTrkd Y u Y dasza
Urpa BaXHY YJIOTY Yy KOHTpOJHCamy ocoOuHa cymnepcMmemna [44-47]. JlonaBame
TEPMOOTIIOPHUX €JIEMEHaTa je jelaH OJf HauMHa TPOMEHE MapaMeTpa HeloKIanama
pemieTk, jep ce onu yrpahyjy wmy y wim y v’ dasy, wim y ooe ¢aze, 9uMe JOPHUHOCE
r100aJTHOj KOHTPAKIHj1 WK eKCITaH3uju oaroBapajyhe pemrerke [44].

Ca ppyre crpane, atomu Fe momatm y 7y'—NisAl Takohe mnoGospinaBajy
IUNIACTUYHOCT M oOjayaBajy Hactane Jserype. [Ipennoctu nerupamem y'—NizAl ca
rBOXKheM Hajx IpyruM aJuTUBHUM €IIEMEHTHMA j€ y HIDKO] IEHU Kpajiher MpOM3BOJA.
Wukopnopupanu y crexuomerpujcku  y'—NisAl aromu Fe mocenyjy ocoOuny
NO3UIMOHKpama Ha 00e kpuctamorpadcke mosunuje yY'—NisAl 3amemyjyhu u Ni u Al
arome. [loctoje MHOra McTpaxkuBama 0 HHKopriopupanoM reoxl)y y Ni—oborahenom y'—
NisAl koja cy mehycobHo carnacHa. Mctpakusame serypa Fe—NisAl y kojuma je HUKIT
Mam€ 3aCTyIJbEH 07 yoOn4ajeHe CTeXHOMETpPH]E, OCKYJIHO Cy 3aCTYILUbEHa y CBETCKO]
Hay4HO] JINTEpaTypH.

HyxkneapHne MeToze BpEeMEHCKH pa3jOXKEHUX TNEepTypOOBaHMX  YraoHUX
Kopenaimja u crekrpockonuje Mosshauer—osor edekra cy BUCOKO aHAIUTHYKE METOJIC
Koja omoryhaBajy onpehuBame JOKadHUX, CTPYKTYPHUX U MHKPOJIWHAMHYKHX
KapaKTEepHUCTHKA UCTIUTUBAHOT y30pKa Ha MECTY je3rpa joHa mpooe 18173, ogHocHo °'Fe.

[IpopauyHu U3 NpBUX NMPUHIMIIA KOjH ce 0a3upajy Ha Teopuju (QyHKIHMOHANIA TYCTHHE



JIajy BPJIO TPEIU3HO MapaMeTpe HHTEPaKIHja KOje MOTHUYY O]l JIOKAJTHOT OKPYKeHa
ucrimtuBaHe mpobOe. Kommapammje pesynrara eKCIEpHUMEHTATHHUX Mepema ca
pesynraTiMa TEOPHjCKUX MpopadyyHa INOMaxy y TyMademy pesynrara. Y HalluM
OPETXOJHUM HCTPOKMBAmbHUMa OaBUJIM CMO C€ JIOKaJHUM, CTPYKTYPHUM |
MHUKPOJTMHAMUYKUM yTHIajMa aToMa XapHujyMa y Matpuiy Hukia [48-50].

[IpenMeTr nOKTOpCKe aucepTalyje Cy HCIUTHBama CTPYKTYPHHX IIpernasa,
JOKaJHE CTPYKType, NpOMEHE XHIlepHUHHX HHTEepaKkiHja Koje mpaTe IMpPOMEHE
KPHCTAIIHE PEIIeTKe HAa MECTHMA je3rapa MocMaTpaHuX joHa npoba o Hf/**'Ta u °'Fe y
Jerypama. 0.2 at.% Hf - NigAl, 0.5 at.% Hf - NigAl, 5 at.% Hf — NigAl, Nig_ngeo,lgAl "
NizesFeo36Al. HcTpakuBauku HWHTEpeC je yCMepeH Ka a00ujaky M TyMmadcmy
OpPWTMHAIHUX EKCIEPHUMEHTATHUX pe3ynrata u mnopeheme ca oarosapajyhum
TEOPHjCKUM TpopaduyHHMa ca IIMJbeM oapehuBama mos3unuja yrpaljenux nHeunmcroha u
BUXOBOI yTHIAja Ha KpUcTaiHy pemerky. OBa wuctpaxuBama Jserypa NisAl ca
npumecama aroma Hf wnm Fe w3 kimace HUKIT alyMHHHIA 3aClTy’Kyjy MaXkby Kako ca
(¢yHmamMeHTallHE TayKe TIJIeAWINTa Tako M 300T HUXOBE IMPHMEHE y MOJCPHUM
tTexHonorujama. [lo3HaBame JoKamHOT OKpyxkewma aroma Hf wmum Fe y y'-NisAl
Jerypama, Kao M yTHIAj IMOCMAaTPaHHWX aTOMa Ha EJEKTPOHCKO OKPYXKEHE y aTUM
nerypama omoryhuhe youaBame Kopenamuja CTPYKTYPHUX M MHKPOJIWHAMHUYKHX
KapaKTepUCTUKAa Ha aTOMCKO] CKald ca LWJbeM MOJIeNIOBaka JajbUX IIpaBalna
JU3ajHUpama cynepceMenia Ha 0a3u HUKIIA.

Y napyroM mornaBjby IUCEpTalMje JaT je Mperyie[] HCTpaXHBama Koja Cy
nyOirkoBaHa y mutepatypu o pusznukoj metanypruju Y'—NizAl u ierosux serypa.

Y 1pehem mnornaBmby nucepranMje INpUKazaHa je Teopuja XunephuHUX
UHTEpaKIfja U TEOopHja YraoHHX KOpeialuja, Kao W MPUHIUI Mepema XHUIepPUHUX
UHTEpaKIfja METOI0M criekTpockonuje Mossbauer—osor edekra.

VY 4eTBpTOM MOTJIAaBJbY JHCEPTAIHjE ONMCAHE Cy NPUMEHCHE EKCIIEPHMEHTATHE
METOJIC 3aje/IHO Ca eKCIIePHMEHTAIHNM ypehajuma,' CIMHTHIAMOHN KOMHIMACHTHH
crniektpomerap ca Tpu BaF; nerekropa u Mdssbauer—os cnekrpomerap.

[Mpukas mobujama, kKapakTepu3alyje y3opaka u pe3ylirata Mepema XunepOuHux

uHTepakiuja y gerypama: 0.2 at.% Hf — NizAl, 0.5 at.% Hf — NizAl, 5 at.% Hf — NizAl,

' Ipyne 3a Xunepgune unrepaxuuje, JlaGoparopuje 3a HykneapHy ¥ miasma ¢usuky, MHCTHTYTa 32
Hyxneapue Hayke “Bunua”, Yausepsutera y beorpany



Nizg2Feo18Al 1 NiygsFeo36Al, 3ajearo ca mpunamajyhum nmpopadyHuma U IUCKyCHjaMa

JIaTH Cy y TIoTJIaBJbuMa S U 6.



2. Uuarepmeranna y'—NizAl daza: nperien aureparype

Jenumeme NizAl cnana y BeoMa npoydaBaHe U CBaKaKO y HHTEPMETAITUKE O KOjUMa
ce MHOro 3Ha. HayuyHny jaBHOCTH W3 oOnacTu (pu3nyke M MEXaHHYKEe MeTanypruje Beh
Hekonuko aerenuja NisAl mpuBnauu 300r mwerosor kopuiihema kao ojadaBajyhe dase y
cynepcmeniama. Kao ypehenn wuntepmeranmuk NisAl Moxe na ce KOpHCTH HOMYT
MaTepujajia 3a MOJEJOBake WIM Kao MOTCHIMjaIHA CTPYKTYpHA nerypaii [51].
Mehytum, kao u Behuna wunTepmeranuka, NizAl ce He ommkyje m06pomM
IacTH4HOIhy Ha HIDKMM TeMIepaTrypama ¥ BUCOKOTEMIIEPaTypPCKOM OTHOpHOIIhy Ha
z[eq)opMaque."i Hajsehu HenmocraTak ymoTrpeOHO] BPEIHOCTH OBOT HHTEPMETATHOT
jenumemna je JIola pacTerJbUBOCT, IITO je MpeBasul)eHO MUKposierupameM 6opom [4].
3a pasnuky ox mMounokpuctanHor NizAl, momukprcran je u3y3eTHO KPT Ha COOHOj U Ha
nosuieHuM Temreparypama [52]. Monokpuctan NizAl Ha coOHOj TeMmepaTypu MOXKe
na ce 100% wu3ayxwu, 3a pa3iuKy O]l MOJUKPUCTANIa YHje je U3aykeme oko 15% [53].
Kpynmau xomamm BehmHe ypeheHMX WHTepMETanuKa Cy KpPTH YClIe[ KPUCTATHHX
CTPYKTypa HHKHX CHMETpPHja KOje IMOCEIyjy OrpaHHYEHH OpOj KIM3HHX cucTteMma [52].
Hwxka cuMeTpuja KpUCTaTHUX CTPYKTypa HHjE jEIMHU Y3pPOK I0jaBe KPTOCTU KOI
ypehennx nnrepmeranuka. Kon mEornx matepmeranuka, momyt NisAl, kpTocT ce jaBiba
Kao mocieuia ciadbeha HHTEPaKIfja Ha TpaHullaMa KpucTaiHor 3pHa [54]. JoaupHa
MOBPIIIMHA KPUCTATHUX 3pHA WJIU JBa MOApYyYja UCTe (aze ajiu pa3IuduTe OpHjeHTaIIN]e
KpUCTana Ha3WBa ce TrpaHuna KpucraaHor 3pHa [55]. Ownha je moapydje

JAUCKOHTUHYUTETA, OAHOCHO HeypebeHOCTI/I M Kao TakKBa IMpPEACTaBba ABOJUMCH3HUOHC

WJIM TIOBPIIMHCKE TPELIKE PEIIETKE.

" CTpYKTYpHH MaTepwjam; KOpHCTE Ce K0 HOBH TEXHONOIIKHM MAaTEPHjaid y M3rpaimsu rpaljeBuHa
caBpeMeHOT Au3ajHa (MomyT HOBHX 3rpaja Ha [lorcaamepckom Tpry y Bepiumy).

" 138, (emr.) “creep” nedopmanuje WITO NPEACTAB/ba TEHIEHIM]y YBPCTUX MaTepujaja Ja ce
TPEHYTHO JIe(OPMHUIITY WM U3BPLIE CIIOPO YHYTPAIIHE KPETAmhe yCIe] MEXaHHIKOT JIEoBamba Koje
HE MO’KE J1a M3a30B€ IIaCTUUHY JepOpMaIlujy.



2.1. Kpucranorpadcke crpykrype NizAl

Hukn anymuang NisAl, (y'—dasa), kpucramume y L1," crpykrypy, koja je Tuma
cP4'-CuzAu crpykrype [1b]. To je mpuMuTHBHHM, KyOHM CHCTEM ca MPOCTOPHOM
rpynom cumerpuje Pm-3m (rpyma 6p. 221) [56,57]. Jenunnuna henuja ce cactoju ox 4
atoma Ha cieaehum Wyckoff-oBum mosurmjama:

1Alnma(a) 0,0,0

3Nina(c) 0,%,% Y, 0, % Y, %, 0
CP4—-CusAu cTpykTypa MOXXe na ce omnumie kao nepuBar CF4-Cu, moBpmmHCKH
HEHTpUpapaHe KyOHE CTPYKType (k)" ca MPOCTOPHOM TpymoM cumeTpuje Fm-3m
(rpyma Op. 225) rae cy cBa 4 atoma Oakpa Ha ekBunosunuju (a). [IpumukomM mpenacka

ca Cu Ha CU3zAU CTpyKTypy YeTBOPOCTPYKa SKBHBAJICHTHA ITO3HIIH]ja ce pa3Ouja Ha JBa

Cnuka 2.1. Paznuuumu npukasu y'-NizAl ca cmpyxmypom muna cP4—CuzAu. Al
amomu ce Hanaze y memenuma xoyke, 0ok cy Ni amomu nosuyuonupanu na

yenmpuma cmpana koyke. Ilpeyzemo uz pepepenye [56].

cera (1+3) exkBuBanenTHUX no3unuja. Hexonuko jenumemwa nmopen NisAl kpucranume y
oBoj ctpyktypu: InsLa, Lasln, MnsPt, ZnsTi, AlsY u npyra. Hajmama yaasbenoct mely
atomuMa y oBoj ctpykrypu je usmehy Al(0, 0, 0) u Ni(0, ‘4, %) u ucra je kao

ynasseroct nzmehy Ni(0, Y2, '2) u Ni('%, 0, %2). Ta ynamenoct m3nocu d . = av21/2 ,

™ Strukturbericht designation
¥ Pearson—os cuMBoJ
! Axponnm: nuk; er. fec



rie je KoHcTaHTa pemetke a = 3.561 A. (1) PenykoBana melyaromcka pasmasbuHa
nedunuire ce kao dr = d/dmin.

Koopaunanuona cgepa mpejicraBiba CKyll aToMa Cycela Ha MCTOM pacTojarmby
OKO u3abpaHor aroma peietke. [IpBa koopaunammona chepa (I-KC) oxo aroma Al y

L1, crpykrypu caunmbena je ox 12 atoma Ni Ha d; = 1. JIpyra koopauHannona cdepa

(I1-KC) oko atoma Al cauumena je ox 6 atoma Al Ha d, = J2 . Tpeha koopauHaoHa

chepa (I1I-KC) oko aroma Al caummena je ox 24 aroma Ni Ha d, =43. ITpBa
koopauHaroHa cepa oko atoma Ni y L1, ctpyktypu ce cacroju ox 8 atoma Ni u 4

aroma Al, Ha d; = 1. 1I-KC oko aroma Ni caunmena je ox 6 atoma Ni Ha d, = \/5 -

KC oxo atoma Ni caunmeHa je og 16 aroma Ni u 8 atoma Al na d, = \/§ , UT/L.

2] mmm N 2 - Ni
fgj— Al 2,g;— Al
16 16 1
Z 15 Z 5]
10 101
8 1 81
6 6
41 e
A I I 2{N1 ‘ I
T AT T i s
d. ds

Cnuka 2.2. Xucmoepam cyceda npuxazyje cacmag u peoyko8any yoa/beHoCm
Kkoopounayuonux cpepa 00 amoma Al (neeo) u amoma Ni (decno) y y'-NisAl.
Oozosapajyhu koopounayuoHu noiueoap Kako 3a 08aj NPOmMomun, mako u 3a 3d

cse nozname npomomunoge, oanu cy Daams u capaonuyu [58].

®daze ynje cy crexuoMeTpuje 1:3 Kao U BUXOBE U3BEICHE CTPYKTYpE MpUIaAajy
OMHApHMUM M TEpHapHMM MHTEpMETaJlHUM Jerypama. JaBibajy ce ¢amuinuje
UHTEPMETAIHUX CTPyKTypa. TepHape nerype tuna Al-X-Y (3a X = Ti, Zr, Hf, V, Nb,
Ta, Mo; Y =V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) 3a pa3nuuute CTEXHOMETPHUjE MOTY CEC
HOJETUTH HAa TPHU TJIaBHE IPYIE CTPYKTypa: TEOMETPHjCKU TYCTO IMaKOBaHE CTPYKTYPE,
3alPEMUHCKU LIEHTPHpaHe KyOHE CTPYKType M HHXOBH MPOAYKTH M y Tpehu ckym

CIa/1ajy TOTOJIONIKU TYCTO MAaKOBaHE CTPYKTYpe Koje Texe na Oymy kpre. Of 3Havaja 3a



HAac Cy CTPYKType Koje Mory HactaTu TpaHchopmarmjom u3z CP4-CusAu cTpykType, a
TO Cy TeTparoHanHe crpykrype: tP4-TizCu, tI8—Al;Ti u tI16-AlsZr [56b].
Crpykrypa tP4-TisCu je Tterparonanmsa (L6g), ca mMpOCTOPHOM TIpyIHOM

cumetpuje P4/mmm (rpymna 6p. 123). Atomu jenumema NisAl y oBoj cTpykTypu cy Ha

no3uIfjama:
1Al (a) 0,0,0
1 Ni (c) Y2, %, 0
2 Ni (e) 0,%, % Y, 0, %

OBa cTpyKTypa MOXe Jla ce ocMaTpa Kao TeTparoHaiHa aucTop3uja crpykrype L1y, a
3a ciry4daj CuzAu oxnoc c/a = 0.864.

Crpykrypa tI8-AlsTi je 3ampeMHHCKH IIEHTpHpaHA TETparoHalHa CTPYKTypa
(D02), ca mpocropHom rpynom cumerpuje l4/mmm (rpynma Op. 139). Atomuy,

koHctutyeHTH NisAl, y 0BOj CTpyKTYpH Cy Ha NO3HUIMjaMa:

2 Al (3) 0,0,0 Yo, Yo, Y
2 Ni (b) 0,0, % Y5, Y5, 0
4 Ni (d) 0, %, Y 1, 0, Y 1,0, % 0, %, %

OgBa cTpykTypa je cynepctpykrypa L1, u Moxe na ce omwine Kao JIBE AUCTOP3UpAHE
crpykrype trna CP4-CusAu Hacnmarane jeada usHan apyre. Kog CusAu omxoc c/a =
2.236.

Crpykrypa tI8-Al3Zr je 3ampeMHMHCKHM IEHTpUpaHa TETparoHajlHa CTPYKTypa
(D023), ca mpocropHoM Tpynom cumetpuje 14/mmm (rpyna Op. 139). Atomu NizAl y

OBOj CTPYKTYpH O OM Ha MO3UIHjaMa;

4 Ni (c) 0,%,0 %, 0,0 Y%, 0, % 0, ¥, ¥
4 Ni (d) 0, ¥, Ya 15, 0, Ya 15, 0, ¥ 0, %, %
4 Ni (e) 0,0,z 0,0, -z Yo, Yo, 7+Y2 Yo, Ya, -2+Y2
4 Al (e) 0,0,z 0,0,-z Yo, Yo, 24 Yo, Y%, -2+Y%

Tpeba BoauTH padyHa 1a HOCTOj€ Znie) U Zale). OBa CTpyKTypa Moxe Takohe na ce
nocMaTpa MOMyT jOII KOMIUIEKCHHje cymnepcTpykrype L1p, Gasupane Ha rycrom
naxkoBamy. Bucuna cynepcrpykrypHe henuje y mpapiy C—oce oAroBapa BUCHHH YETHPH
nceyno—kyone hemuje. 3a ciyuaj CusAu oxxoc c/a = 4.316.

[Toctoju ommte yBepewe na je L1, ctpykTypa cTtabuiHa cBe 40 Tayke TOTIbEeHha

[59]. MehyTtum, nox oapehennm ycnoBuma npumehero je na nerype NisAl ca nim 6e3



JTOTIMPAHUX €JIeMEHaTa MOTY Jia IPOMEHE CTPYKTypy Tpenackom u3 kyone L1, y Heky
HeKyOHY ypeheny wiu kyOHY cinabo ypeheny crpykrypy [16,17,60]. VBohewme aroma
HeuncTohe y kpucrtan mpaheHo je Hampe3ameM Kojeé MOKe Ja CHHU3H CHUMETpH]Y,
OJTHOCHO MOXe na ce goronu (asHa Tpanchopmanuja. [To pemykmnuonHoj memu 3a
[EHTPOCUMETPHYHE TPOCTOPHE TPyIe H3a3BaHE MOCTOjalbeM XOMOTCHOT Harpe3amba
yHyTap KpHCTaia, IpocTopHa rpymna Pm-3m peaykyje ce Ha mpoctopHy rpymy P4/mmm
[61]. NisAl ca L6y crpyktypom uctpaxuau cy Ainutdinov u capamaunu [62]. Mishima
U CcapaJHUIM YTBPAWIM Cy jAa jaomaHtd y L1, cTpykrypu MHAOYKYJy CTPYKTYpHE U
€JIGKTPOHCKE NMPOMEHE W Ha Taj HAUWH HapymiaBajy (a3Hy cTaOMITHOCT. AKO je JOTIaHT
Mpesia3Hu eJIeMeHT, u3Mel)y CBUX T€OMETPHUjCKHU T'yCTo makoBaHux (asza, L1, ctpykrypa
npetenayje aa ce tpanchopmuiie y DOy crpykrypy [17]. dudpakimjom X—3paka u 'y
MCTPaKHBABUMA W3BEICHIM TPAHCMHCHOHHM EICKTPOHCKAM MUKPOCKOIOM"" yOueHO
je na Tokom 3arpeBama L1,— NizAl va oko 1000 K mouusse, a Ha oko 1400 K 3aBpiiaBa
ce mpenasak y D02—NisAl. V oBoM TemmepaTypckoM HHTEpBaldy KOET3UCTHpajy 00e
daze [63]. [To3nato je ma Heky ypeheHy Jerypy MoxeMo aa mpeBeneMo y Heypelhery,
aKo M3BpUIMMO Op30 Xjialeme ca Temreparypa Koje Cy M3HaJ KpUTHUHE TeMIlepaType
ypehewa [52]. ¥V Hekum mnpornecuma pykoBama ca NizAl, momyTt Tperupama y
IUTAHETAPHOM MIIMHY, MOXKE J1a C€ CHU3U CTENEH ypeheHOCTH CTPYKType WM H3a30BE

¢asna Tpanchopmanuja u3 y'-NizAl y uBpcTu pacTBop ca muk—CcTpyKTypom [64].

2.2. ®a3Hu quajarpam

bunapuu Ni-Al ¢asuu mujarpam aerabHO je mpoydaBaH y uHTepBaiay 70 — 97
at.% koHIIeHTpallje HUKIIa MepemuMa y TemmneparypckoM uHtepBany 1409 — 1730 K,
on crpane Hilpert-a u capannuka [65]. [lo3HaBame HuKIOM Ooratujer nena (asHor
JjarpaMa MPBEHCTBEHO je O WHTepeca 300r cymepierypa Ha 0asu Hukiaa. NisAl ce
HEKOHT'PYEHTHO TomH (Tpena3 y nBe ¢daze mpu yemy ce norahajy u mpoMeHe y cacTaBy)
Ha 1656 K, dbopmupajyhn teuny Ni—Al u upery neypeheny nuk Ni—-Al ¢da3sy. Takohe,
Ha 1653 K noctoju eyrekruuka papaorexa B2—-NiAl u reune Ni-Al ¢aze [65]. HoBuja

ucnutuBama Ni—Al asHor aujarpama npukasana cy Ha ciauim 2.3 [66].

vii TEM
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Cnuka 2.3. bunapnu Ni-Al ¢pasnu oujacpam. Ilpeyzemo uz pegepenye [66].

CwMmatpa ce aa je NizAl crabunHo jeaumbeme, 0THOCHO J1a ocTaje ypeheHo ce 10
Tauke Tombema [67]. To je cBakako Tauno 3a crexuomerpujcku NizAl u y ciydajy kaga
Cy HEe3HaTHa OJCTymama o1 crexuoMerpuje. Y ciydajy kaaa NisAl 3HaTHO oxcTyna on
crexuometpuje ka Ni—0oratoj crpanu QasHor nujarpama, KpUTHYHA TeMIIEpaTypa je
HEINTO HWKA 01 TemIieparype Torberba [68]. Crexuomerpujcku NizAl je jenumemne 0e3
3HAaYajHOT MPUCYCTBA KOHCTUTYIIHOHAIHUX TAUYKacTUX JAedekara. 3HATHO OJCTYIAkE 01
CTEXHOMETpHje je YCIIOB 3a MojaBy KOHCTUTYIMOHAMHUX myrsbiHa y NisAl [51,69,70].
PenaTMBHA KOHIGHTpAIMja INyIJBHHA HA TEMIIEPAaTypH TOIUbEHa m3HocH 6-107,
Enrtannuja muxoBor ¢opmupama uznocu 1.60 eV mro oarosapa BpeaHoctu 3a y—Ni,
OJHOCHO TI0jaBa OBe BpcTa Acdekara KoJ HHTepMeTanHor jeaumema NisAl je camuna
Kao U koj urctux metana [71]. JIpyra Bpcra Taukactux aedekara, U3MEHa peryaapHUX
KpucTanorpackux nojoxaja (pazmmuntux wim uctux Wyckoff-oBux oznaka) mmehy
nBa pasHoponHa atoma,”" kox NisAl HacTaje ycleq MEXaHHYKOT TPETMaHa IOMYT
MJIeBEHba Y30pKa y IIaHeTapHOM MinHy [64,72,73].

Jlerypa NizAl Moxe ma pacTBOpH MHOTE XEMHjCKE EJIIEMEHTE, a MOCeOHO

npenasue merane V. Tepnapun aujarpamu Ni—Al-X cucrema (cimka 2.4) npoydaBaHu

viii

eHr. anti-site defect
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Cy O] cTpaHe MHOTHX UcTpakuBada [6,59,74-77]. Tepuapau Ni—-Al-Hf cucrem campxu

Oap nmecer TepHapHux (asa [78].

A%

X 40 30 20 10 Ni
at.% X

Cnuxa 2.4. Tepnapuu ¢hasnu oujacpam Ni-Al-X (npukaszana camo y' ¢haza).
L1,(NisAl)—o6racmu pacmesopwusocmu y cryuajy X = Co, Fe, Mn. Ilpeyzemo u3
pegepenye [6].

Y wmuorum AzB uHTepMmeTanuuuma aHTU(da3HU noMeHn™ Cy THoJjeaHaKe
sesmunHe [51]. V ciywajy Opsor ramema® NisAl Mory na ce crBope aHOMaiHe
MUKpPOCTPYKType. MemaBuna (GuHUX U TpyOux nomeHa BuleHa je y Op30 yraieHom
y30pKy Koju je camapxao 6op [79]. Jlerype koje ce Temmeparypcku TpeTHpajy Op3um
raimiemheM yriiaBHOM ¢y y Heypehenom cramy [52]. Tepuapue snerype NisAl koje campike

Pd, Ag u apyre pacTBOpeHe elleMeHTe TIpe uMajy (uHe Hero rpybe momene [24].

2.3. Jlerupame NizAl

Muxkposerupame y'—NizAl kako ca mpenasHUM MeTaqMMa Tako U ca JAPYTUM
XEMHJCKUM €JIEMEHTHMa, TIPBEHCTBEHO OOpOM, 3HATHO TOOOJBIIABAJy MEXaHUYKE

0COOMHE OBE JIEType, Mpe CBUX PaCTErJbUBOCT. Teopuja o KpucTaaorpadckoj mMo3UIHju

" TlojenuHu J1eIOBM PEIIETKE MMajy HJEATHH PAClopell aToMa — JOMEHH, CYCEIHHU JIENIOBH MOTY
OuTH y aHTH(A3U U TIPECTaBIba KpucTamHu aedext [55].
* enr. quench
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tpeher, gogaror eaementa y uHTepMetannoMm Y'—NizAl jenumery 3amodera je pajaom
Guard—a u Westbrook—a 1959. rogune [6]. AyTopu cy cyrepucaiu aa KapakTep 3aMeHe
HEKUM €JICMEHTOM HHje KOHTPOJINCAH BEJIMUYMHOM aToMma KOju 3aMemyje, Beh BberoBom
enekTpoHckoM ctpykrypom. Ctyauja Rawlings—a u Staton-Bevan—ose tBpauia je na
ce y cinydajy mto Beher Hemokianama aumensdja atoma Ni mwim Al ca numensujama
aToma Tmpumece, 1o0Hja ojadame JIeType Ha BUCOKUM TeMIlepaTypama, HapounuTO ako Ce
aTomu mpumeca cMecte Ha nosuijama aroma Al y y'-NiszAl [8]. Ochiai u capaguuim
npeyiaxy Ja MOCTOjU MHAMKAalFja O IMO3UIMjH NpHMece Ha OCHOBY mpaBma Ll1,—
00JIaCTH pacTBOPJBUBOCTH oJroBapajyher tepHapHor ¢asHor aujarpama [42]. Ykonuko
ce L1y(NizAl)—o6mact pactBopsprBOCTH TepHapHor enementa X mumpu ox NisAl ka
X3Al, aromu npumece X mpedepentHo 3amemyjy atome Ni (cmuka 2.4, X = Co). V
ciydajy mmpema obnactu pactBopsbuBoctu eiementa X onx NisAl ka NisX, atomu
npumece X npedepeHtHo 3amemyjy atome Al y NizAl (ciuka 2.4, X = Mn; ucro je
npeatoskeHo u 3a X = Hf [75]). V cayuajy Hekor mpaBma m3meljy oBa jBa IjaBHA
npagiia, aromu npumece X Mory aa 3amewyjy u Ni u Al atome (ciuka 2.4, X = Fe). Wu
Y CapaJHHIU M3BEIH Cy CTATHCTHYKE TEPMOJANHAMUYKE MTPOPAYyHE U 3aKJbYUHIIH Cy J1a
je aucTpubyIja mpuMece Koje Mory jaa 3ameHe o0a enementra y L1, ctpykrypu mo
KpucTtajgorpadcKuM mo3uiidjama y GyHKIMjU 01 KOHIICHTpallje MpuMece, TeMIIepaType
U CTEXHOMETpHje jemumerna [43].

[Mocroje nBa HaumHa Kako Aa ce npesasuhe mpodnem kproctu NisAl. Ipeu je
noxaBameM Oopa. Jlerupame NisAl mamum konmunHama Oopa WM yribCHUKA ITyTeM
CTBapama YBPCTOT pPAacTBOpa BOIM Y jeaHo(daszHE CHCTEME ca HMHTEPCTUIIN]ATHUM
MOJIOXKajeM J0AaTHX eaeMeHara. [ panuiia pactsopsbuBoct 6opa y Y'—NisAl uzunocu 0.3
wt.% [5]. Atomu Gopa ce cTporo m3aBajajy Ha IpaHMIaMa 3pHa € M0OOJHIIABAjY
koxe3njy m3melhy 3pua [5,80]. Cerperanuja Huje yHu(bOpPMHA, TAaKO Ja CE HA HEKUM
rpaHuiaMa jasspajy (aze 6orare 6opom [81]. Jlermpame ca 60poM 3HAaYajHO yTHYE Ha
cmameme kproctu NisAl nHaykoBaHe BiaaroM. bop v BOIOHHK UMajy TeXbY J1a 3ay3My
ucre nonoxaje y y'—NisAl, Tako na cTporom cerperanmjoM Ha rpaHuIiamMa 3pHa Oop

omokupa nudy3ujy BOJOHUKA Ay rpaHuiia 3pHa [82,83].

12
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Cnuxa 2.5. 3asucnocm ojauarwa NisAl pacmeaparwem mpehez enemenma no
jeounuyu npoyenma amoMmcKe KOHYeHmMpayuje pacmeopeHoz eleMeHma 00
npomene  napamemapa — pewiemke N0 jeOUHUYU  NPOYEHMAa  aAmoMcKe
KOHYenmpayuje pacmeoperoz eiemenma. Y cuyuajy auneapre 3asucrocmu (S,
Sb, Sn,...) .,.egpexam eenuuune amoma’ uma 2rasHy Yoy y npoyecy
ouspuhasarwa (16). Odcmynarwe 00 nuneaprocmu Koje NOKA3Yjy nperasuu
memanu NV nepuode, MO—Nb—Zr, ciuuno je xao u 3a npenrasne eremenme VI
nepuooe, W—Ta—Hf. Osa roperayuja nosesyje ojauarve NisAl necypa ca
wepexmom eanenye”. Ilooayu cy dobujenu mepersuma na 77 K. Penpoodyxosaro

Ha ocHosy epaghuxa us pegepenye [84].

Hpyru HauuH kako NisAl y4uHHTH TUIaCTHYHUjUM je U300p CTEXHOMETpH]e.
Kana je cacraB NizAl takaB na mMa BuIlle aroMa HHMKJIA HEro aroMa alyMHUHHjyMa,
TaKBO JEAWEHE € IUIACTUYHHU]E, HEro Yy CIydajy apyradvjer OJCTymnama O]l
crexuometpuje. Kako je monmukpucramau NisAl kprt, 3a pasnuky o7 MOHOKpHCTaa, Kao
kJbyd Moryher pemewa Hamehy ce Al-Al Bese kojux y MOHOKpuUCTainy Hema (Koje cy
sutux enepruja Hero Ni—Ni unmn Ni—Al Bese), a y monukpucrany cy 3acTymbeHe yCiea
HACyMUYHHUX IpaHuIia 3pHa. Yunehu cTexnoMeTpujy jeinmemha TaKBOM J1a jOj HEA0CTaje

alyMUHHjyMa, MATEMaTHYKH cMambyjemo 0poj moryhux Al-Al Besa [85].
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Mebhy 3Hauajuujum mexanmukum ocobuHama NizAl je mosehame BpemHocTH
TpaHUIE pa?,Bnaqu,aXi ca mosehamem Ttemmeparype (mpBu je otkpuo Flinn, P.A,
1960.r.) [86]. To ra YMHKM WHTEPMETATHUM jEIULCHEM UYHja je jadrHa KOHTPOJIHCAaHA
JUCIOKAIMOHUM TpaHcopMmanujama. ¥ OBOM MaTepHjally odeKyje ce aa aHtudasHa
BesuBHa cHepruja® [111] paBum Gyne Mmama Hero Ha [010] paBmu. Tama ce Ha
NMOBHIICHMM TEMIIEpaTypaMa 3a XENMKOMHE JMCIoKamuje™ odeKkyje 1a YHAKPCHO
cknusny on [111] paBuu rae cy nokpersbuBe y [010] paBuu rae cy HemokpetHe [86-89].
Ha Temneparypama BHIIMM O] OHHMX Ha KOjUMa jeé MakCMMyM HAaIllOHA pa3Biayca,
HETIOKPETHE UCIOKANMje CE€ TEPMAaTHO AaKTUBUPAJy W TOCTAjy MOKPETHE, IITO BOIU
OMEKIIIaBalkhy MaTepujaia y 1enoctu. OUuriieTHo je 1a jeé aHOMaJIHO MOHAIIake HalmoHa
paseinauema NisAl ca TemmepaTypom mocieaniia Be3uBHUX cuia usmely aroma [1b].
Ocum uBpctuae ko1 NisAl Ha BucOKMM TemmepaTypama ojpkaBa ce W YOUNQ—OB
Moays. BpemrocT Young-oBor Moayia Ha aMOHMjEHTAIIHO] TeMIlepaTypH OJucKa je
BpeaHoct moayna 3a y—Ni [17,18,89]. Jenumeme y'-NizAl nma Hu3ak KoeduimjeHaT
camonudysuje, 4Yak HEKOJIMKO peloBa BEIMYMHA MambHM HEro Koja HeypeheHux nerypa
(mommyt B2-NiAl, koje umajy TenaeHnujy npenasza u3 ypehene y Heypeheny dazy).
Hucka BpemHoct koedunmjenta camoaudysnje oqyBaBa MUKPOCTPYKTYPHY CTAOHITHOCT
u “creep” jauuny y'—NizAl [86].

JlonaBame pedpakTopHUX eleMeHaTa MomyT XadHujyMa 3Ha4ajHO OjayaBa Kako
v'-NisAl, tako u cynepcmenry y'—NizAl + y—Ni Ha Bucokum Temneparypama u nopehasa
BUXOBY OKcHAAaMOHy oTnopHOcT [19,25,41,90]. ExciepuMeHTH ca KaHAIMCAkEeM joHA
y wucnutHBaHMM Jierypama win Rutherford—ose cmekTpockomuje oTKpuBajy 1a
HeurcTohe ca MHOTO BehHM aTOMCKHM pajJiljyceM HEro MITO je allyMHHH]YMOB, IITO je
ciry4aj atoMa xadHujyma, npedepeHTHo 3ay3umajy mosunujy aroma Al y NizAl [15,91].
Uctpaxusame Koje cy ypaaumu Bohn u capagunui™ Ha y3opky NizsAlsHf, + 0.2 at.%
B MeTomom BpeMEHCKH pa3ioKEeHUX MepTypOOBaHMX YTraoHMX KOpeialuja jana je 3a
pesynrar aa aromu Hf y Behwuuum 3amemyjy arome Ni [19]. Jompunoc xaduujyma
ouBpirthaBawy Hf-NizAl nerype moxe na ce Buam u3 kpuse 3aBucHocTH 0.2% HamoHa

pasBiauera ox temmeparype [17]. Kox nerype 2 at.% Hf — NizAl makcumanuu Hamox

Xi_eHr. yield stress (yield strength); mornexaru npuor 1.
X' enr. Antiphase Boundary (APB) energy; BHCOKOEHEpreTcKa IDEIIKa KOja pE3yJITUpa OJf
HEXXeJbEHUX Cycella y PaBHU KIIH3amba.
pl] : . . : :
" enr. screw dislocation; 3a o6janmemne MojMa norneaaTu pedepeniry [193b].
* Tlopeljerme ca OBMM eKCIIEPMMEHTATHAM PE3YJITATOM IIPHKA3aHO j€ Y TOraBiby 5.5.
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nedopmalja Koje MOXKe Ja TPIH Y30paK, a Ja MPH TOME HE MOYHE IJIACTUYHO J1a Ce
nedopmure je oko 160% Behu Hero kox y'—NisAl. I'panuiia HarmoHa pa3Biaycmba KO
aerype 4 at.% Hf — NizAl nmosehana je yak oko 2.2 myta y OJHOCY Ha TPaHHUILY
miactuaHoct 32 yY'-NisAl. Ca mopactoM aromcke KOHLEHTpauuje xadHujyma
TEMIIepaTypa MaKCHMAaJTHOT HAIllOHA pa3Bilaueia MoMepa ce Ka HWKHM BpPEIHOCTHMA,
o1 oko 900 K xox 6urapror NizAl 10 oko 700 K 3a 4 at.% Hf — NizAl aerypy. Takohe
U Ha HUCKUM TeMmIiieparypama xapuujym kao npumeca y y'—NisAl maje y ousputhaBamy
OBe JIETYpe Aaneko 6osbe pesyiaraTe of APYIHX Mpela3sHUX eleMeHara, ciuka 2.5. Tako,
NpOMEHa HaloHAa pa3Bladekha 0 jJeIWHUIM TPOIEHTa aTOMCKE KOHIICHTpAIlHje
xapuujyma wsHocu 140 MPa/at.%, mox je kom ciexehe ,,q00pe” mpumece Ta, Ta
npomena 68 MPa/at.% [17].

WzBecna kommumHa xapHujyma noxara y NisAl edekruBHO mnoOospinaBa
OTIIOPHOCT Ha UUKIWYHY okcumanujy (dpopmupame wu pasrpahuBame, OIHOCHO
crajnanuja, JbyCKnu"' ) Tako IITO 10jayaBa NpHjamame JbyckH 3a cyncrpar [41]. Jbycke
UMajy TBOCIIOjHY CTPYKTYpy, crosbamimu cioj je NiO, nok je yaytpammu Al,O3 koju
CIy>)kh Kao Oapujepa 3a Jajbe NpOAMpame KUCEOHHKa y cyrcTpaT. HakoH mysxer
BpeMEHA Ha BHINNM TEMIepaTypama yclieJ HWHTEepakiije OBa JBa CIlioja CTBapa ce
cmaen NiAlO4 [92]. Boaena mapa mMoke 1a W3a30BE MpaBJbCHE MPa3sHHHA H3Mehy
3alITUTHUX OKCUJIHUX JbYCKM W cyrcTpara. OBakBe NpasHHHE MOTY Ja yOp3ajy
crajanujy 3aliTUTHHUX cJojeBa. XapHUjyM YCHEIIHO CIpeYyaBa IIUPEHE CaMUX
npasuuna [93]. Ykonuko je konmurHa XxapHUjyMa Beha o onTHManHe KOJTHYUHE, MOTY
na ce ¢popmupajy HfO, mere m3mel)y 3amtuTHUX OKCUAHUX JbYCKH U cyrcTpaTta. HfO,
MOXe J1a Op30 TpaHCHOPTYyje KMCEOHMK IITO MOXE JIOBECTH 10 yBehama 3allTHTHE
okcuHe Jbycke [94].

I'panuna pactopsbuBocty rBokha y NisAl Mama je on 15 at.% [20,31]. 3a Behe
KOHIICHTpaIje rBokha, y 3aBHCHOCTH O] CTEXHOMETPHje pacTBapada Jeo ypeheHe
nonukpuctande crpykrype Y'—-NisAl moxe ma ce tpanchopmuiie y B2-NiAl wiu y
Heypeheny muk—NisAl ¢asy [20]. YnpaBo d¢opmupame oe ypehene B2-NiAl
no0oJblIaBa IJIACTUYHOCT JIEType Ha BHUCOKMM Temmeparypama [20]. 3HauajHO

no6oJbiiame miactuanoctd NisAl mobuja ce kaga aToMu IpUMeECe CTPOTO 3ay3UMajy

X emr. scale
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Cnuka 2.6. Ojauarve necype NisAl y ¢pynkyuju penamuenoe ucmesarwa peutemke
no _jeOuHuyu KonyeHmpayuje Hewucmohe, NpuKazaHo je 3a HeKOAUKO eleMeHama

unxopnopupanux y NisAl. Ilpeyszemo uz pegpepenye [95].

nosurje atoma Ni y NizAl [25], anu ce He nmocTmxke 3HavajHO ojadame NisAl nerype
[8]. IIpema mpaBuy mmpemwa L1(NisAl)-oGmacT pactBopseuBocTH enemenTa Fe (cimka
2.4) y tepnapaom nujarpamy Ni—Al-Fe, atomu Fe mory na 3amene u atome Ni u atome
Al y Ni3zAl. TIpema teopujckom paay Ruban—a u Skriver—a koju je cariacan ca paaom
WU wu capagnuka, oa TemmepaType U KOMIIO3MIIMjE jelema 3aBUCH Ha Kojoj he
no3unuju TepHapHu enemenat 3ameHutu atome y NizAl [32,43]. Ca ciuke 2.6 Bunm ce
na atomu Fe nomatu y y'-NisAl He 00e30el)yjy 3Hauajuo ojavame Fe—NizAl merype.
Pasjgor Tome je mro aromu Fe He 3amemyjy y mormyHocTH arome Al u edekar
BeNIMunHE atoma Huje u3paken. D’Santhoshini u Kaul tBpae aa je Tepmanna uctopuja
jerype jeman on omtyuyjyhux ¢akropa 3a mpedepentny mosunujy reoxha y NisAl
[36]. Metonom mudpaxiuje X—3pauerma yTBpyjy ma KOI Jerypa Kao IMITO Cy HE
oarpeBane jerype wim 0p3o yramene serype Fe—NizAl ykonuko joj HemocTaje HUKIA,
aromu Fe ctporo 3ay3umajy nosuije Ni atoma. ¥ cynporaom ko Fe—NisAl nerype ca

HEJIOCTaTKOM aJyMHHHUjyMa, aToMH rBoxha crporo 3ay3umajy mosunuje Al atoma y
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NizAl. ¥V cirydajy oarpeBaHux jierypa, ca peayKiuujoMm Heypehema cTpyKType, mpoIeHar
aToma Fe koju 3amemyjy nedunurapue arome y NizAl omama ca mopactom konnunne Fe
atoma [36]. ExcrmepuMeHT mO0OJbIIaHE MHKpPOAHAIU3e KaHAIMCAHUX CIIEKTPOHA
NoTBpAMIIA je 1a atomu Fe 3ay3umajy o0e kpuctanorpadeke nmosunuje y y'-NizAl, a na
KBAaHTUTATUBHA pacrojesia Mo MO3WIMjaMa 3aBHCHU O] CTEXHOMETpHje y3opka [22].
[Mpumemyjyhn Texuuky aromckux mnpoba Ha Fe-NizAl ys3opumma ca Xumo— wiu
XHIIEPCTEXHOMETPUJCKOM Kommo3unujoM, AlMazouzi u capaaHuiy Npemiaxy aa y
cillydajy HHCKe (BHCOKE) KOHIEHTpauuje Fe aroma, HOCTOjU HUXOBa HU3paKkeHa
(ymepena) mpedepentHocT 3a 3ay3umame mosunuja Al aroma y y'-NisAl [34]. JIse
JENEHN]€ paHHje, CIUYHH PE3yJTaTh Cy JAOOHJeHH NPUMEHOM CIIEKTPOCKOIIH]E
Mossbauer—-oor edexkrta Ha Fe-NizAl y3oprmMa mnomjeaHako — aeduiUTapHe
crexuometpuje [9]. Exciepument ca kananucameM joHa y NizzgAly g + 0.24 at.% B + 6
at.% Fe mpouwsHeo je 3akJpydak Ja aroMu Fe mmajy ymepeHy mNpeepeHTHOCT Ka
nosunrjama Al atoma y y'=NisAl [15]. TIpomupena GpuHO CTPyKTypHA CHEKTPOCKOIH]a
aTncopImiyje X—?.pau(axvi Ha y3opuuma Fe-NisAl ca mamkoMm anymMuHHjyMa, MpeMa
N00HMjeHUM KOOpAWHAIIMOHNM OpojeMm 3a rBoxkie Hamehe 3aksbydak a atomu Fe crporo
3amemyjy atome Al y y'-NizAl [28,33].

Wurepmeranno NisAl jenumeme je cmab utuHepant ¢epomarner [96,97].
Curie—jeBa temneparypa, Tc, crexuometpujckor NisAl je 41.5 K u marnerusanuje 0.23
ne/f.u. (ogrocuo 0.075 ne/Ni) [7]. Oacryname o ypehene crpykrype NisAl mosehasa
penyKuujy: TYCTHHE cTaka Ha Fermi—jeBoM HHBOY, CIOHTaHE MarHeTH3alluje
(Mo(OK,0T)), xoedunmjenta kpyroctu cnuHckux Ttamaca (Do) mHa 0 K u Curie—jese
temriepatype (7¢) [37,98,99]. Kpuruuna crexumomerpuja mpu Kojoj (epomarHeTHO
ypehemwe ayror gomera Hecraje usHocu NizgsAlss [7,23,99,100]. Keaapar Ttepmante
nemartermsanuje NisAl y Gnusuan amu jomr ysek ucrox ¢ mpornopupoHanas je 7 R
npeMa caMoycarjalieHo] peHOpMalu3alioHo] Teopuju (iaykryanuje crnuroBa [101].
CympyrHo, Stoner-Woharthlf-os moxen npemsulja M*~T° u jequuo je 3a10BoJbeH 3a

MHTepMEIUjapHu HMHTepBaj Temmeparypa. M3nwag 7, MarHeTHa CycCHENTUOMIHOCT

NizAl uma popmy Curie—-Weiss—oBor napamaruera [102].

“ enr. Extended X—ray Absorption Fine Structure Spectroscopy (EXAFS)
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3. Teopuja xunepbuHUX HHTEPAKIM]a U HUXOBA MEPEHA

3.1. XumnepduHe UHTEPAKIIH]jE

XunephuHUM HHTEpaKLFjaMa Ha3uBaMO WHTEepaKLyje oAropapajyhux MmomeHara
jesrpa ca CIoJballllbiM MAarHeTHUM TIOJbEM W TPATUjEHTOM CIOJHAIIBET EIEKTPHIHOT
noska. tbuxoBa rnaBHa omnMka je ma y mopehemy Mo jaunHu cmamajy y jako ciabe

unTepakuuje. Kon crnobomgHor atoma y racy mo3HaTo je L-S cmpesame, 0IHOCHO
UHTEpaKija OpOMTAIHOT MOMEHTa elleKTpOoHCKor omortadya (L) ca couHCKUM

MOMEHTOM EJICKTPOHCKOr oMmoTaya (S) mTo naje GUHY CTPYKTYpy CacTaBjbeHY OJ

J=L+S wmynarumiera. XunepduHa CTpyKTypa HacTaje CIpe3ambeM YKYIHOT
CJIEKTPOHCKOT yraoHor MomeHTa (J) u HykieapHor crnuHa (| ) Tako na ce

JIereHepucaHa CTamba OMMCYjy TOTAIHUM YraoHuM MoMeHToM F =J + 1. llename kojq

XUIEPPHUHUX CTPYKTYpa je MambE HEro Iename GUHUX CTPYKTYpa 3a PaKTOp KOIUYHHKA

HyKJIeapHOT MarHetoHa ([l ) u Bohr—osor marmerona (), g /Hg =m, / m, , WTOo je

oko 2000 myTa mame. Ycnena Tora, xunepuHa nenama CIeKTPaTHUX JTHHUja aTOMCKHUX
CIIEKTapa aToMa y racy Cy €KCTPEMHO Maja U IO MpBU MyT cy Owmna yodeHa 1924.
rogune [103]. YV Tum paHuM roguHama mpoydaBama XUNepUHUX HHTEPAKIIHja MOTIH
Cy C€ jeIMHO IPUMEHOM OINTHYKE CHEKTPOCKOIHUje CIO00AHNX aToMa JOOUTH MOJalH O
HYKJICAPHUM CIIMHOBMMAa OCHOBHMX CTama Kao M O HyKJI€apHUM MAarHETHUM JMIIOJHUM
MOMEHTHMA U HyKJI€apHUM KBaPYTIOJTHUM MOMEHTHMA.

[IpoyuaBame xunepPpuHUX HHTEPAKIMja Y KOHJIE30BAaHOM CTamby MaTEpHje MOYEIo
je ca otkpuhem merone HykineapHe MarHeTHe pe3oHaHuuje (NMR) 1946. ronune
[104,105]. ¥V nmeuenujama Koje Cy ClEIue, OTKPUIE CY CE W pa3BUiIEC JAPYre METOJe
HyKJICapHE CIIEKTPOCKOIMje 3a MpoyyaBame XUIMEpHUHUX HHTEPAKIHja Y UYBPCTOM
cTamy: HyKJeapHa kBajpynoiHa pe3oHaHiuja (NQR), opujeHTammja HyKIeapHHX
cnuHoBa (NO), meprypOoBane yraoHe kopenauuje (PAC), meprypOoBaHe yraoHe
muctpuoymmje (PAD), muoncka crnmHcka pesonanimja (USR) um  Mossbauer—osa
cnekrpockonja (MS) [106]. Xunepdune wuHTepakuuje Koje ce Mepe y

eKCIIepUMEHTHMa yHnoTpeOoM HaBEJEHHX METOoJla Cy Mepa JejcTBa MarHeTHUX IoJba U
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rpaaMjeHaTa eJIeKTPUYHHX I0Jba, KOja y HajBehoj] Mepu MOTHYY OJ EJIEKTPOHCKHUX
oMoOTaua je3rapa joHa mpoOe, Ha eJICKTPOMArHeTHE MOMEHTE je3rapa joHa Mmpooa.
M3MeHCKe M CyNepu3MEHCKE WHTEpaKIUje HaeIeKTPHCama OKO je3rapa joHa mpoode
YHOTIYHY]y HHTEPAKIHOHY CIUKY. /lMHaMu4Ke mpoMeHe y GU3UYKUM CHUCTEMHMa KOje
Ce OJMTPaBajy y BPEMEHCKUM MHTEpBAJIUMa O MMKOCEKYHIE U AyXKe, a MOTY HACTaTH U
Kao TMocienuIia MPOMEHE CIHOJbAlllbUX MapaMerapa Kao INTO Cy TeMIeparypa,
NPUTHCAK, MarHeTHa W paJUO(PPEKBEHTHA IMOJba WM JPYro, IOJATHO YCJIOXKHEaBajy
nocrojehy wuHrepakimony ciuky [107]. Xwunepduna wuHTepakuuja ce omucyje

XaMHUITOHHjaHOM:

A A~ 2

—

HA = 1A _g“Nrgext +

é(k) E® 31

TEy  k=023..
npeu wiad (K = 1) y pa3Bojy je M1 — MarHeTHa JUIOJIHA WHTEPAKIIKja, OJHOCHO YJIaH

xunepGUHOr KyIJIOBama EJEKTPOHCKOT W HYKJIEapHOT CIIMHA [apaMeTpU30BaHOT

TEH30pOM XHUIep(UHOT criapuBama A, 0K je B, . mpuMemeHo 1abopaTopHjcKo MoJbe.

ext
3a pa3nuKy O]l MarHeTHOT IUIIOJHOT MOMEHTa HE TOCTOjU EKCIEPUMEHTAIHH JI0Ka3
IIOCTOjaba CTAJTHOI EJIEKTPUYHOr AMIIOJHOT MOMEHTa je3rpa. OuekuBaHa BPETHOCT
oreparopa €JIeKTPUYHOI IUIOJIHOI MOMEHTa je3rpa je HyJa, jep cy CTallMOHapHa

(k)

HyKJIeapHa CBOjCTBeHa cTama ojpehene mapuoctu [108]. Omeparopu F 0JIrOBapajy

nosby pena K koje remepumry enexrponn, 1ok cy Q") mymrumonsn momentn pema K
OJTHOCHO TPEJICTaBJbajy pacCIojiely HaeJeKTpucama y jesrpy. Om wuHTepeca cy
monomnonuau wial (K = 0), Eg — KymonoBa unTepakuuja u kBaapynoiaau wial (K = 2), E;
— eJICKTPUYHA KBaJPYOJIHA HHTEpaKikja. MarHeTHH OKTYIIOJIHU MOMEHT U MYJITHIIONA
umer peaa (K > 3) ce 3aHemapyjy, jep c€ HUXOBH JONPUHOCH HE MOTY

excriepuMeHTanHo aerekroBaru [109,110].

3.1.1. EnextpomarHeTHH MyJITUTIOTHI MOMEHTH je3rpa

Jesrpa mpobe y uYBpPCTOM CTamy MarepHje, Ha KOjUMa MEpUMO XunepgpuHe
MHTEPAaKIHje MyTeM JETEKIHje eMUTOBAHUX WM anicOPOOBAHUX y—3paKa U3 THX je3rapa,
MHTEparyjy eIeKTpOMarHeTHOM MHTEPAKIMjoM ca OKOJIMHOM. Kako O Te mHTepakiuje

Ouiie MepJbUBE, OJTHOCHO TIPOOE KOPUCHE 332 EKCIIEPUMEHTATTHO MEPEHE, MMOTPEOHO je /1a
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HyKJIeapHa cTama Mpolda HMMajy pENaTUBHO BEJIMKE HyKJIEapHE MAarHeTHe IUIOJHE

MOMEHTE 4 ¥ HyKIIeapHe KBajpymonHe Momente Q [111].

3.1.1.1. HyxkiieapHy MarseTHu AUINOJIHU MOMEHT

VY KIacHYHOj MEXaHMIM 32 HACNCKTPHUCAHO TeJo ca yraoHuM momeHToM (1)
neUHUIIEMO MarHeTHH MOMeHT u =yl , raoe je (y) xupomarHetHu oxnoc [111b]. V

KBaHTHOj MEXaHUIIKM MAarH€THU MOMCECHT CC€ I[e(l)I/IHI/IH_IC Kao OYCKHMBaHaA BPEIHOCT Z—

KOMITOHEHTE oreparopa ( ,L:l) y CTamby | I, m> cam=1:
3.2

p={Im=1|a,|l,m=1)
mro pgaje BpemHoct = yhl. JKupomarHeTHm ojHOC Y JedUHHUIIE C€ IMPEKO

6e31MMeH3uoHoT g—(akTopa:
y=0uy/h  py =eh/2m =505x107 Am’ 3.3
ca BpeaHOCcTUMA 3a cinoboaHe Hykiaeone: g (p) = 1; gu(n) = 0; gs(p) = 5.59 u gs(n) = -

3.83 (L—yraoHm MOMEHT W S—CHHMHCKM MOMEHT). 3a jeJaH HyKJICOH KOjH je W3BaH

3aTBOpPEHE JbyCKE OIepaTop HyKJI€apHOT MarHeTHOT AMIOIHOT MOMEHTa 100Hja ce Kao:
3.4

A

cal=L+S uS=12.
ca ,L:Ll+,f12 = /i , u Baxu Landé-

[llema cnpe3ama aBa yraona momeHra ouhe |, +1, =

oBa gopmyna 3a g—hakrop:
2101+9(1) = (101 D+ 1,(1, +2) - 1,(1, +)g(1) .
+((+D+ 1,0, +D) - 1,(1, +1)g(l) '

3.1.1.2. HyxkneapHu enekTpu4yHM KBaJApyNOIHH MOMEHT
Enekrpocratnyka MoTeHIMjaIHA EHEPTHja je3rpa Kora KapaKTepHIle pacto/iena

IO3UTUBHOT HaeJekTpucama P, (fy) y MOy CTBOPEHOM O/l CHCTEMa EJIEKTPOHA KOjer

kapakrepuute p, (r,) je [108]:
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€e| — J]' pe(re)pN (rN)dredrN 36

|FN_r;|
7 A

A 4

X

Cnuxa 3.1. Illema Kynjioearbd ycaOHUX momeHama U MASCHENHUX MoOMeHamd.

Komnonenma p napanenna ca | je oncepsabna, 0ok je cpedra eépednocm

Hopmannux komnonenmu nyaa. Ipeyzemo uz [111Db].

¥ MOXeE J1a ce TIPUMEHH KJIACHYHU pa3Boj (Kaja elIeKTPOH HUje Y je3Tpy):

+1

1 > 1 1 o o
-t =4ny’ Zmr'ﬁl Yo Oy o0)Y,(6,.0.) 3.7
N =0 m=-I e

e

Ia CJICKTPOCTATUYKa HOTGHHI/IjaJIHa eHeerja MOXE [1a CC HAIIUIIC.

€ = IZ: Q|mEm*

m 4 Iy m
Q" = 5] An GORY (O ) 38

4n
F" = = 2 (L)Y, (6,4, )dr
| 2|+1Ipe(e) e | ( e ¢e) e

AKo je je3rpo o1l A HyKJIEOHA Y CTamy OMHCAHOM TalacHOM (G—joM Y/ (ﬁl,..., ﬁA) , OHJIa

T'YCTHHA HYKJICAPHOI' HACJICKTPHUCAakha MOXKE 1da CC HAIMUIIC Ka0 OUCKMBaHa BPCAHOCT:

1 1
on(ry) =<!//N E’_E> 3.9

ZA:eié‘(rN - Ri)

1,1 ne, =03a
2 2

1,//N> e, =+€3a
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Hcro tako ce mpukasyje M TIyCTHHa elekTpona y cramy W, ([ ,...,T,). Bemmunne

nepuHuCHE jeaHaymHOM 3.8 MOry ce MpeACTaBUTH Kao OYEKHWBAaHE BPEIHOCTH

Qr

HyKJIEApHOT OIeparopa (jlm y cramy ¥, Q" :<WN l//N>I/I OYEKHBAHA BPEIHOCT

CJIICKTPOHCKOT or€paropa FA|my CTalby l//e, Flm =<l//e ﬁlm l//e> ,I[e(i)I/IHI/IcaHI/IX Ha CJ'IC,Z[ehI/I
HA4YUH:
or = |2m > eRY"(O, )
| 2|+1 - [ | [l

3.10

N 4n
F" =—e /— YY",
| 2|+1Z i | ( i ¢|)

rie ¢y (R,,0,,®,) koopmunare uykiecona, u (I,,6,4) KoopauHare eNeKTPOHA.
OIHOCHO, eHEPIHja eIEeKTPOCTATHYKE HHTEPAKIMje u3Mel)y eleKkTpoHa u jesrpa je onjga

OYeKHBaHa BPEHOCT oAroBapajyher Xamuntonujana H,, = Z Q"F™ .
I,m

Jlatn omepaTopu ce Moj POTAaIHMjoM KOOPAMHATHHX OcCa TPaHC(HOPMUIILY HCTO

kao u chepuu xapmouuim pera | [112,113], mrro je mo neduuunmju TeHsop pena l.
Tensopcku omeparop Q ca 2l+1 kommonentama Q" HasWBa ce MyJITHIIOIHHM
mMomeHToM jesrpa pena | [108]. dujaronanuu marpuunu enementa Q" 3a Hemapha | cy

uiryesanajyhu, 1a ce He OM Memala MapHOCT CTALMOHAPHUX HYKJIEapHUX CTamba, JOK
He/IMjaroHaJTHU €JIEMEHTH u3Mel)y HyKJIeapHHX CTama pa3iInyuTe MapHOCTH MOTY Ja
nocToje. BpeIHOCT eMeKTPHYHOT HyKJIEapHOT MOHOTIONIHOT MOMEHTa je QF = Ze, mro
3HAUM Jla jeé je3rpo MpPEeACTaB/bEHO Kao TAaYKacTO HAEJIEKTpHUCame, OJAHOCHO HeMa
HHUKAaKBEe IPOCTOPHE paclojene HaeJeKTpucama. Y 0as3Hicy CBOjCTBEHHX BEKTOpa

orepaTopa yrIOBHOT MOMCHTA, Ha MpUMEp HykieapHor crmma {|1,m, )} Baxcu Wigner—

Eckart-osa Teopema, 1a y TakBOM 0a3uCy MaTpUYHH CIIEMEHTH C(hepHOT TEH30pa MOTY
na ce um3paze kao mpousBoxa Clebsch—-Gordan—oBux koedwurmjenata u peayKoBaHOT

MaTPUYHOT eJIEMEHTa KOjH j€ He3aBHCaH O] OpUjEeHTallH]je YTJIOBHOI MOMEHTA!

<|',m,,|c§|m |,m,>=(||m,m| |||’m,,)<|' cj,|||> 3.11

Clebsch—-Gordan—oBu koedunujentu he 6ut paznuuuT o HyJe 3a |I -1 '| I+

omHocHO ouekuBaHa BpenHoct A" #03a |<2l. 36or Tora camo jesrpa koja cy y
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CTamky Ca HyKJIeapHUM crmiHOM | >1 WMajy KBaapyIrojgHH MOMEHT, a oHa ca | > 2
MOMEHTE 4eTBPTOT pexa, 2 —omomsn Moment [114].

KomnoHneHTe oneparopa HyKJIeapHOT KBaApyHoiHor MmomeHTa cy [108]:

‘212 :ﬁzei()’zi iiyi)2
Ze (X £i9) 3.12

==Y e (32 -F°
22 I( 1 I)

3axBasbyjylin TEH30pCKOM KapakTepy OIepaTopa HyKJIeapHOT KBaapyIOJHOT
MOMEHTa y HyKJieapHOM cTamy ca cnuHoMm |, u xopumrhemem Clebsch—-Gordon—osux
koeduimjenata u Wigner—Eckart-ose teopeme™" [115,116], moryhe je omeparop
HYKJICAPHOT KBaJIPYIOJIHOT MOMEHTA M3Pa3UTH YMECTO IPEKO OMeparopa MPOCTOPHHUX
KoopauHaTa (IITO MPEACTaB/ba MPOOJEM BHINE Tela), MPEKO OMepaTopa YIIOBHHX

MOMeEHAaTa yKYITHOT CIHHA (IITO je KOJIEKTUBHU ()eHOMEH):

=c2(I1, +1,I 3.13

2 2 z' % + z)

0 1 .

, =C=(31.-1(1 +1))

2

KoncranTa ¢ oapelyyje ce u3 ycioBa Jia je OUYeKrBaHa BPEIHOCT <I ,m, =1 |(3§ | II> =eQ,
na je C:i.

(21 -1)

Kon chepHocumerpruuHe pacnoiene HaelleKTpHcama KBaAPYIOJIHA MOMEHT j€ HyJIa.
JenuHuIa Mepe 3a HyKJIeapHH KBaJPYIOJIHH MOMEHAT Ha3uBa ce OapH u u3Hocu 1 barn

=10% m?,

* Wigner-Eckart-os Teopem (13paxeH npexo 3j-cumGona):
(121, 4
<I m|Q2|I m> =) { Omj("Qz |>

Kako Baxe u36opua npasuna [2—1|<1<2+1 u m=0+m,3al <1, sexropu | u 2 ne mory uu

y jemHOM 30Hpy Ja najy BeKTop ayxuHe |, ctora cy 3j-cumbonu jemHaku Hymu, Te je 1 Q = 0.
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3a jemaH HYKJICOH W3BaH IMOMYH-CHE JbYCKE, M3padyHATe BPEAHOCTH 3a HYKJICApHH
KBaJPYIMOJIHM MOMeHaT cy HeratuBHe. Cimka 3.2 mokasyje HM3MEpeHE arcoyTHE

BPCAHOCTHU, AJIN Y CKCIICPUMCHTUMA MOT'Y 1a C€ U3MEPC U ITIO3UTUBHE U HCTATUBHC

Q [b]

y 3

/ i Gitd o | | &
s 1 1 + S B &
/ P o {
’ o | B § .
- ’ o i ’ o+
/ / s . i
o | o
/ / ¥
g ot * X E 1y / o / .
4 A4 By ? / & ; g -
S ¢ 5 ; & - y
L ¢ i .
o 1 e 4
, : / + /
i' / [ s o / /
S— N S | T N A § G EE—

Asc iGe ) BCdNCS 2DFITs
rd < /. i /. d I < I - /. 4 o ’
20 30 40 50 60 70 80
Z

Cnuxa 3.2. Anconymue 8pedHOCHMU UBMEPEHUX HYKIeAPHUX KEAOPYNOIHUX
MOMeHama MemooOM 6DEMEHCKU PA3I0HCEHUX NepmypOOBAHUX — VeAOHUX

kopenayuja. [puxaszane spedonocmu cy no nooayuma uz pegpepenye [117].

BpeaHoctH 3a Q. Kako Ou omumcanm JompuHOC O] BUIIIE HYKJIEOHA BpeaHOCTH Q, je3rpo
OITUCYjeMO Kao XOMOI€HO HACJICKTPHCAHH EJIMIICOMA ca ocamMa a M D W yKymHUM

HaenekTpucamem Ze [111c]:

2
Q==7Z(*-a% 3.14
5
3a a<b=0Q >0, na TakBa jesrpa Ha3MBaMO LMTAPOM/IHA, OXHOCHO M3xyxkeHa ™" 1oK

ako je a>b=0Q<0, u jesrpa y TakBOM CTamy HAa3MBaMO IUCKOWHA, OJHOCHO

cpomtena’”. Bennunna Q mpejcTasiba Mepy OJCTYHama Pachojielie HaeleKTpUCamba

y jesrpy oxa cepHe cumerpuje.

xviii

" enr. “prolate”
** enr. “oblate”
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3.1.2. MarnerHa xurnepuHa HHTEPAKIIHja

WNHTepakiyja MarHeTHOT AUMIOJTHOT MOMEHTA je3rpa ca epeKTUBHIM MarHeTHUM
N0JbEM Ha MECTY je3rpa je JOMHUHAHTHA MarHeTHa XuneppuHa HHTEPaKLKja ¢ 003UpoM
Jla Cy MarHeTHH MYJITHIIONM BUIIET pena Hajuemhe 3aHeMapJbUBO MM M jOII yBEK

penatuBHo Hewmctpaxkeru [118]. Enepruja mutepakimje m3mely jesrpa y cramy ca

—

cnMHOM | YuWju je MarHeTHW IUIOJIHU MOMEHT Je(pUHHCAH jeJHAYMHOM 3.2 U 1MoJba

—

B.s Ha MecTy jesrpa mpoOe neduHule ce Ha cieaehn HauuH:

€ :_ﬁ'éeﬁ Z_QMNr'éeff =—guym, Beff 3.15

mag
roe je m, =1,1-1..,—| marHeTHu kBaHTHM OpOj KOjH je CBOjCTBEHa BPEIHOCT Z—
KoMIoHeHTe cruHa |, MarueTHo moJske nena HykieapHo crame crnuna (1) ma (21 +1)

eKBUMCTAaHTHA HEJICTCHEepHCcaHa TOojCTama. Pa3uka eHepruja aBa cyceaHa MmojcTamba
je ucysuie Mama, pexa 107 eV, u Te eHepruje je GHIO MPELU3HO PA3MYUHTH CBE 10
nojaBe MOssbauer—ose crekrpockonuje [119]. V ¢usunm je oBaj edekar mo3HaT Kao
HyKJIeapHu Zeeman—oB edekar.

EdekTHBHO MarHeTHO MOJbE HA MECTY jOHA IPOOE Y KPUCTATY CACTOJH CE OJI:

B, —B_+B, 3.16

B je JJOKAJIHO MAr”H€THO II0JbC KOjC MNOoTH4YC OA PpCHICTKE, OAHOCHO OJ MArH€THOI

loc
ypeheH:a Y30pKa, U O CIIOJbAallIELCT I10Jba:
B

=B, -DM +B 3.17

loc Lorentz

B.. je cmosamme (J1abopaTopujcKo) MOJbE, —DM je mosme nemarnermsammje (M je
caTypalioHa MarHeTu3anuja), Jok je Lorentz—oso mosbe (471/3)M , BpPEIHOCT
KoepUIMjeHTa y 3arpaju je UCKJbYUYMBO 3a KyOHy cumerpHjy. Ymnopehyjyhu ux mo
jauyuHH, JIOKAJIHO TIOJhE j€ MHOTO ciiabuje of E§hf XUnepPuHOT TMoJba KOje IMOTHYEC

NIPBEHCTBEHO O] COTICTBEHOT €JIEKTPOHCKOT OMOTa4a mpooe:

B, =B,+B_+B, 3.18
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Fermi—jeB koHTakTHM uigaH By y HepelaTHBHCTHYKO] ANpPOKCHMALHjU OIHCYje

I0Jb€ HACTAJIO O] CIIMHCKE T'YCTHHE S—CJIICKTPOHA Y CaMOM je3rpy:

2
By = — ?@w}IW%AmF—w%umf] 3.19

Paznuka y CIMHCKO] TYCTHMHH, S—€JIEKTPOHA ca KBaHTHUM OpojeM Ms= +1/2 (1) umja je

rycTuHa y jesrpy jata ca |y, 4 (0) [* n s—enexTpoHa ca KBaHTHHM OpojeM M= -1/2 (|)

ca ryctunoM y jesrpy |y (0) |, mocnemuua je MocTojama HECIAPEHNX eNIeKTPOHA 3

nenonymwenux d u T spyckum. Usmel)y enektpona y omorauy jgeiyje H3MEHCKa
WHTEpaKIinja Koja 0yiaro peaykyje oa00jHy CHITy KOJ €JIEKTPOHA Ca MCTHM KBAaHTHUM
opojem ms. Ha mprumep, cBu HecriapeHH (—eJIEeKTPOHU MMajy UCTH CIIUH (1), ¥ Ka0 TaKBH
UMajy TeHICHLHM]Y J1a BUILE 0J0Ujajy S—eJIEKTPOHE ca CIMHOM (), HEro eJIeKTpOHe ca
crnuHOM (1) 1mTo he mpoy3pokoBaTu CIIMHCKY Mosapu3anujy y S—ibyckama [106b]. Jlata
CIIMHCKA ToJapu3aliija S—JbYCKH oJpa3uhe ce M Ha TYCTHHE S—eJIEKTpOHA Y je3rpy,
OJTHOCHO ocTBapuhe ce HeTO EJICKTPOHCKA CIIMHCKA TYCTHHA Y je3rpy, Koja MHTeparyje
ca camuM jearpoM. DepMujeB KOHTAKTHH WiaH Aaje ¥ HajBehu nonpuHOC XuneppuHOM

HOJBY.
B, je opOuTanHO mosbe WK MOJbE HA MECTY je3rpa aToMa Ipode Koje je HacTajIo

0J1 OpOUTAITHOT KpeTama HeCIIapEeHHUX eNIEKTPOHA OKO je3rpa:
B, =2 2 Ha(r (g -2X(S;) 3.20

OsBaj wiaH Jj0y1a3y 70 U3paxkaja KOJ aroMa PeTKHX 3eMasba ca OTBOpeHUM f-ibyckama.
By je AumoiHo mosbe y jesrpy Koje MoTude oJ1 yKyHMHOT CHHHCKOT MOMEHTA BAJICHTHUX

enextpona [106b]:

B, =8—uB<r *3cos® @ —1XS,) 3.21

MarHeTHr MOMEHTH WK J—akTopu crama jesrapa (jed. 3.3), Koja ce KOpUCTe

Kao Mpo0e y HyKJI€apHUM CHEKTPOCKOIHjaMa YBPCTOT CTamba, MPELU3HO CY U3MEPEHHU U

IpeCTaB/bEeHN y TabaullaMa HyKiepaHux nojaraka. Kako je 2~ 1, a B, uma mpaBan
J, onma je € =Al-J moroxgHuju u3pas 3a MarHeTHy CHEPrujy, Kako je u JAato y

pBOM caOHpKy jenHaunHe 3.1.
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3.1.3. EnexrtpuunHa xunepprHa HHTEPAKIIH]ja

Henextpucamwe yHyTap 3ampeMHHE je3rpa ONHUCYje ce JUCTPUOYIHjOM

HaenekTpucawa p(I), a cBako jesrpo y cramy ca crouHoM | >1/2 mocenyje

CJIEKTPUYHU HYKJICapHU KBaJapynoiHu wmoMmeHT Q. Ocum mnpuctyma mpoOiemy
dopMupameM omeparopa HaeleKTpUCamka HW3BaH je3rpa, JIPYrd TPUCTYN j€ IMPEKO
NOTEHIIMjajla OJf W3BaH HYKJIEapHOT HaeleKTpucama Ha MeCTy je3rpa. Tako, y

CIIOJBALIHEM CTATHYKOM EJICKTPUYHOM T0JbY, OKapakTeprcanumM motenmujaaom D (1),
je3rpo uMa eNeKTpoCTaTuuKy eHeprujy [111d]:

€, = j o(F)D(F)dF 3.22
rae je _[ p(F)d’F = Ze ykynHO HaelekTpucame je3rpa. ENeKTpHuHM MOTEHIHUjal MOKE

na ce passuje y Taylor—os pegoko =0

5. (0
O(r)=>0, + — OX_ OX, +... 3.23
(r) =, ;(axa] Z(axax] “r

[pBu wian y jennaunnu 3.22 naje Coulomb—oBy eneprujy jesrpa, kaaa je je3rpo

NPECTaBJbEHO Ka0 TAYKACTO HACIEKTPHUCahe Z€ y CIIOJbaIllEM MOTEHIUjalTy, T1ie je Do
BpeaHOCT noTeHnujanay r = 0:

€O =@ jp(r)d F=d,Ze 3.24

OBaj wiaH AONPUHOCH TOTEHIIMjAaTHO] €HEPTUjU YUTABOT KPUCTATIA.

N~

ﬁ
VE

/e\Q

Cnuka 3.3. Hecghepuuno jezepo y HexoM02eHOM eneKmpuiHOM Nosb).
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Hpyru wiad y jenHaunHu 3.22 NMpeCcTaBiba CHEPTU]y HHTEPAKIIN]E SICKTPUIHOT

JUITIOTHOT MOMEHTa HyKJIeapHe pacrojene HAeleKTPHCAamha M jauHHE CHOJbAlIiber
eNEeKTPUYHOT 10Jba, E =-VO |,
([ 0D
€é.”=2(—} [ p(F)x,d%F 3.25
0

“~\ oX

a
Kaxko je odeknBaHa BPeTHOCT HYKJICAPHOT CIEKTPUYHOT TUIIOJHOT MOMEHTA HyIa, jep
je moxuHTeprpaiHa (yHKIMja ONEpaTop KOjU je HemapaH Ha Omepalujy MpoMeHe
mapuoctu  (F > -F;X, > —X,), JApyrd wiaH HeMa JOINPUHOCA  YKYIIHO]
€JIEKTPOCTATUYKO] EHEPIH]H.

o'D

X, OX g

VY tpehem unany pas3Boja jeqHaunHe 3.23, U3pa3 =® _, npencrasiba

3x3 cuMeTpuyHy MaTpHIly KoOja MOXe Ja ce JAujaroHanusyje onapeheHum
tpancopmanujama koopauHara [120]. Hakon amjaronanusanuje, matpuna @,, uMa

TPH HEHYJITA eJICMEHTA Ha IJIAaBHOj JA¥jaroHay, ma ce 3a tpehu unan (jen. 3.22) modwuja:

3
€ =230, [ pr)id7
o 3.26
= licp [ p(ryridir + 123:@ [ o1y e
6 o aa p 2 o aa p a 3
e je X + X, +x: =r’. 3a eNeKTpoCTAaTHYKM MOTEHIMjal HA MECTY je3rpa Mopa Ja
Baxku Poisson—osa jemmaumna A® |,=-p,(0)/e, , xoja Hanucana mpeko u3pasa 3a

I'yCTHHY BepOBaTHONE S—eJIEeKTPOHa y je3rpy UMa OOJIHK:
3
e
Yo, =y ) 3.27
a=1 80

HM3pa3 3a mompaBKy eJEeKTpoCcTaTH4Ke eHepruje apyror pena (jem. 3.26) cactoju
Ce 0J1 1Ba {IaHa, MOHOIIONHOT M KBaAPYNONHOT: €5 = €, + €, .
Cpenmy KBaApaTHU TMONYNPEYHUK JUCTpHOYIMje HaeJIeKTpUCama je3rpa je naar
U3Pa3oM:
[rPp@)dr  [r’pE)dr

<r > = jp(r)oﬁr . 3.28

U3 jegnaunna 3.27 u 3.28, no6uja ce KOHAYHU U3Pa3 33 MOHOIOJIHHU YJIaH:
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Ze? 2
€, =E|WS O (") 3.29

MOHOMONHY 4IaH OMHUCYje MHTEPAKIHMjy je3rpa ca eIeKTpOHMMa JOK OopaBe y
jesrpy W IOTIPHHOCH CaMmo MOMepamy, ajlh He U Lenamy eHeprijcKuX HuBoa. EHepruja
OBE MHTEPAKIHj€ j€ MEpPJhbHBA y ONTHUYKO] CIEKTPOCKOMUJH Kpo3 edeKaT H30TOICKOT

IIoMaka, rac ¢cc ABC JII/IHI/Ije O ABa U30TOIIa UCTOI' CJIECMCHTA Ca PA3JIMUUTUM

D(0)

nucleus

v

0 <r> r

Cnuxa 3.4. Ipaguuxo objawirberve MOHONONHOZ U KBAOPYNOIHOZ YNAHA.
Momnononnu unan: Jezepo ce nanazu y nomenyujarnom munumymy. Cnomtu o0eo
jesepa je na Hewimo eehem nomeHyujany He2o YeHMpAaiHu 0eo, mj. NOMeHyujary
Koje Ou ocemuno je3epo NpeoCmasnbeHO KAo MA4KACmo HAeIeKMpPUCare.
Enepeuja  pacme ca nopacmom npocmopue  wiupume — oucmpubyyuje
Haenekmpucarba. Keadpynonrnu unan: Ykonuko 3axpugmeHocm nomenyujaia y
npasyy NPOCMOPHUX OCA Huje ucma, eHepeuja ummepaxyuje 3asuculie 00
opujenmayuje Oegpopmucanoe jesepa. Hajmarwa enepeuja ce oobuja kada je
npasay Hajoyscez Oegpopmumema jesepa napaieian ca npasyem Hajcraduje
3axkpusmenocmu nomenyujana. Ilpeyzemo uz: Schatz, G. and Weidinger, A.
(1996) Nuclear condensed matter physics—Nuclear methods and applications, J.

Wiley and Sons Ltd, West Sussex, England.

29



MOJIYIIPEYHHUIIIMA BPJIO Majio pa3jiuKyjy. Y HyKJI€apHOj creKkTpockomuju MOssbaer—
OBOT' e()eKTa MOHOIIOJIHU WJIAaH MUMa JONPUHOC IEHTPATHOM TIOMaKy KpO3 XEMHjCKH

HN30MCPHHU IIOMAK.

VY npyrom cabupky jenHaunHe 3.26 jaBJba Ce WHTErpaj J p(F)(X2 —"%)d3 r

KOoju 3a X, =Z mpema jegHaunHu 3.12, a y ckiaqy ca KJIacMYHOM JAe(UHUIN]OM

KBaJIpyNOIHOT MOMeHTa, n3Hocu €Q/3. Ha ocHOBY Tora Moxe Ja ce HaluIIe:
_ €
€, = EZCDWQW 3.30
a

raeje Q,, = _[p(f)(?)xi —-r?)d*®F, ca ocoOuHOM J1a je ZQM =0,

Jlasbe ce yBOIM BEIUYMHA:

@, =V, +%A(D 3.31

ca 0coOuHOM [a je Tpar mMarpuie V,, Hyna. Ynan 1/3A® [121] e monpunocu €q, jep

je ZQM =0. KonauHo, 3a KBaJpynoJIHK 4IaH 100Hja ce:

a

€
€Q :EZVMQM 3.32

Marpuna V,, Ha3uBa ce rpaJHjeHT eIeKTPUIHOT 0Jba, WIH Kako ce denthe obenexana
y nuarepaTypu akpoHumoM EFG™. EFG je Tensopcka Benuumna. Kon cdepHo

CUMETpHYHE TUCTpHOyLHje HAaeIeKTpUcama, KakBy Ha MPUMEp YUHE S—eJIEKTPOHH, CBE

M KOMIIOHEHTE CY HcTe, 0mHOCHO Vyi=V\w=V,. Kako je tpar Y V=0, npousunazu
) Yy aa

[24
Jla cy TJIaBHE KOMIIOHEHTE TeH30pa HyJa, T¢ He TIOCTOjU YKYITHH JOTIPHHOC S—eJIEKTPOHA
BpeaHocTH €g. AKO KOMITIOHEHTE V,, TIOCTOj€, OHE MOTY IOTHUIATH O]l OHHX EJIEKTPOHA
U3 OMOTaya YMju je MoMeHT umiryica | > 0.
MaremaTruka mocieauiia Tora mro je tpar marpure V., Hyna je n1a ce EFG moxe y

MOTIYHOCTH OIMHUCATH ca JIBa HE3aBUCHA Tapamerpa. Y MOToJHO M3a0paHOM CHUCTEMY

rnapHux oca [120], y3 o3HauaBame [\/ZZ|2|VW|2[\/XX| , EFG omnucyje ce ca Vy u

napaMeTpoM acHMETpHje # KOju ce AeduHuIIe ca:

* Electric Field Gradient
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, 0<p<1 3.33

KBanpynonnu unan je Mmepa kBaapynoine uarepakuvje EFG na mecrty jesrpa u
HYKJICQPHOT €JIEKTPUYHOT KBaJPYIIOJHOT MOMEHTa JaTOT CTama je3rpa. 3a payyHame
€q 3romHO je na ce HykjieapHH KBaapymnoiHu mMomeHT u EFG mpencrae momohy

chepHUX TeH30DpA:

Q) =Zr?; 3.34
VZO :l\/Esz
4\ n
. 115 .
V2 = +E a(\/xz + IVyz) 335

. 1[5 .
V2 ZZ a(vxx _VyinIny)

VY TeH30pcKoj penpeseHTanuju €q IMa KoHauHy Gopmy [122]:
47[ m m -m
€, =?Z(—1) eV, 3.36
3a 0OCHO CUMETPHYHO NoJbe, Vi = Vyy 1o0Hja ce:

€, = \/%eQSVH 3.37

Q," je omeparop koju xenyje Ha TasacHe (QYHKLHMje je3rpa, I1a j¢ OYCKHBAHA BPEIHOCT

XaMWITOHH]aHa:

<QQ>=\/§VHe<|,m

Kopucrehu kBanTHO—MexaHuuKy nchunuinjy omeparopa Q u Wigner—Eckart—ose

S0
Q,

I,m> 3.38

teopeme (jen. 3.11) nobwuja ce:

:n 3.39

( |
(Fig)=Fequ, ) "

g

XaMUITOHUjaH eNIEKTPUYHE KBAIPYIIOHE HHTEPAKIIN]jE 32 OCHO CHMETPUYHO I0JbE UMa

O MO DN
3 —
~—

CBOJCTBEHO pEIICHE:
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:3m2—l(l+1)

v 3.40
=@y Y

Y ommreMm ciydajy, 3a TpPOM3BOJAHM M300p KOOPIAMHATHOT CHCTEMA,

XaMHUIITOHU]jaH eJICKTPUYHE KBaAPYIOJIHE HHTepaknuje uma hopmy [108]:

N

PLY, eQ (7 A .
B 2\7j i) 41
HQ Z axjaxk o 6'(2|_1)(2(|j|k+|klj) 5Jk| ) 3

ik

Ka;[aje I/1360p KOOPAWHATHOI' CUCTEMA TaKaB Ja CC IMOKJIala ca I''iIaBHUM O0CaMa TCH30pa

rpaujeHTa SISKTPUIHOT 110Jba, XaMWITOHH]aH CJIEKTPUIHE KBAAPYTIOTHE HHTEPAKIIH]e

je mat ca [123]:
Hy = e g2 24 2 2))
41(21 -1) i 342
eQV 2 12 (2 '
=——=Z (3m =1 (1+1)+L1n(1°+1
41(21 —1)( 11+ 277( ' ))

BenuurHa HyKJIeapHOT €ICKTPHYHOT KBAJAPYIIOJIHOT MOMEHTa je peaa barn—a, a
Benmunna EFG-a na mecty jesrpa jona mpobe Vi, ~ 107 Vm™ [124]. Pasnuka usmely
J(Ba TIOHHBOA CHEPTHje, pa3MaKHyTa OBOM HHTEpaKumjoM je pexa 102 J, oxrocro 107

evV.

3.1.4. llename HyKJIeapHUX HUBOA Yy UBPCTUM TEJIUMA

VY KOHIEH30BaHOM CTalky MarTepHje, ycjel CUMETpHje KPUCTAHE peIIeTKe U
XEMHU]JCKUX Be3a, XurnephuHe MHTEPAKIMje KOl JOHA C€ Pa3NIUKYjy OJ CiIydyaja Kaja Ccy
JOHU WJIM aTOMH CJI00O0IHH. Y XEMH]CKUM Be3aMa CIIMHOBH BAJICHTHHX €JICKTPOHA CY

CIIapeHH, TaKO Ja MM je YKYIHO CTame Hyjla M He JONPHUHOCE BPEIHOCTH JUIOIHOT
0Jba I§D y jesrpy (jea. 3.21). Jlompurocu lgl_ opburtanHoM mosby motuay ox 3d u 4f

IpeNasHuX eleMeHara ca JeIMMHUYHO IONymeHHM Jbyckama. [la 6m 3d mpenasHu
€JIEMEHTH JOTIPUHENN OpOUTAIIHOM YJaHy MarHETHOT XUTIEP(QHUHOT 10Jba, CHMETPHja Ha
MeCTy joHa Tpeba J1a je HIDKET pefa, Kako OM TajacHa (yHKIMja eJIeKTPOHA IITO BHIIE
oactynana on chepHe cumerpuje. Jon 3d mpenasHMX eleMeHaTa CMEHITCHH Ha

MO3UIIMJH TNI€ j€ TaykacTa Tpymna CUMETpHje KyOHa, TEOPHJCKH HE J1ajy IONMPHHOC
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opburtanaoMm mosby. Mehytum, 4f sbycke cy cmemrTeHe ayOsbe yHyTap joHa, Ia Tako

sanrTuhene, TpIe MamK YTHI] KPUCTAIHOT Mmojba. 300r Tora 4f mpemasHu enemeHTH

UMajy 3HavajaH JIOMPUHOC U OPOUTAITHOM M CITMHCKOM YIaHy XUIEpHUHOT M0Jba.
Hecnapenu enekTpoHH mpeia3HUX ellieMeHaTa, opea OPOUTATHOT U CIIMHCKOT

JOTIPUHOCA XUIIEPPHHOM T0JBY, KaKo je Beh peueHo cBOj HajBehn JONIPUHOC MAarHUTY U
xurnepUHOT 1oJka 1ajy Kpo3 Fermi—jeB KOHTaKTHY 4iaH I§S (jen. 3.19) mytem cnrHCKE

noJjapu3aiyje S—JbyCcKku. Y KpHUcTajluMa TJie OCTOjU MarHeTHO ypeheme myror nomera:
¢depomarHeTHo, aHTU(EPOMArHETHO WM (EpUMArHeTHO, CaBUM je€ CHUTYpPHO na he
MOCTOjaTH U XUTNepUHO TOJbE HA je3rpUMa IPaJIMBHUX €JIEMEHATa JaTUX KPUCTaIa.

VY Xamunronujany xuneppune uatepakuuje (jea. 3.1) mpBu uwiaH je MarHeTHa

munionsa uHtepakuuja AlJ, ca eneprujom €

(m,) (jen. 3.15) xoja 3aBHCH OX

JI03BOJbEHHX Tpojekimja | Ha J. V uBpCTOM CTamy, ycled mpoleca pelakcamuje u
ryoutka chepHe cUMETpHje KPUCTAIHUM II0JbEM, YKYITHH EJIEKTPOHCKH OpOUTAIHU
MoMeHT J Huje BuIIe 106ap kBaHTHH Opoj. Kako je 1J crpera Hapyena, y3umamo fa je
| CMEIIITEHO y eeKTPOMATHETHO T0Jb¢ CHMETPHje HAMETHYTE YCTPOjCTBOM KPHCTAIHE
pelieTke, Te ¢y peiaeBaHTHH OpojeBu | u m;.

VY ommreMm ciy4ajy paad MOTOJHOCTH, Kaia je MoJbe OyX Z—oce, XaMUITOHHU]jaH

MAar"a€THE TUITIOJIHE I/IHTepaKHI/Ije MOXKE€ J1a C€ IPEACTABU U3PA30OM:

iy =—#-B=-/1,B, 3.43
MartpuyHu enemMeHTH I-Almag y |m> —penpe3eHTauuju cy <I,m|ﬁmag|l,m'> mTO J1aje

-B, <I : m| i, | I ,m’> [113b]. MarpuyHu eeMEHTH Cy JUjarOHaHU MOIITO je [, = ;/hIAZ

. Kopucrehu ce Wigner—Eckart—-oBom TeopeMoM y padyHamy CBOjCTBEHE BPEIHOCTHU
XaMWITOHWjaHA MarHeTHE IUIIOJIHE UHTEepaKInje, 100uja ce:

. 1Y,
Co = {1l g 1) =20 0 N

1 -
€ =B (1))

CJ(21+1)(1+1)1

Ha ocHoBy nedununmje MarneTHor qumosiHor MoMeHTa (jea. 3.2) u npumene Wigner—

3.44

Eckart-osor teopema 3a ucty, noduja ce €, =—guymB.
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Kako je €

mag (M1, ) APEKTHO TIPONOPLMOHATHA KBAHTHOM OpoJy mpojekumje cruua |,
xurnephuHO TOJbe W3a3uBa JereHepauujy Ha M, mogHuBoa (cmuka 3.5) mehycoOGHO
T0J1j€THAKO YIAJbCHHX 3a PA3JIUKY €HEprHje:

A€ ., =g 1B =hao, 3.45
rie je o, Larmor—osa ¢pexBenuuja.

AHcaM0n1 jesrapa KOjU C€ KapakTepulle KyOHOM CHMETpHUjOM HeE MOAJeKe
HYKJICApHO] €JIEKTPUYHOj KBaJPYIOJIHO] HMHTEPAKLHWju, 300r TOra INITO Cy CBE TPH
KOMITOHEHTE TE€H30pa TpaJdjeHTa eNEKTPUIHOT T0Jba M3PAKECHOT Y CHCTEMY TIaBHHX

oca jeqHake HynH, Vi = Vyy = V5= 0.

+512 .
@ ", £5/2
+3/2

1=s2 o |e o

+1/2

-2

oy

312

-5/2

Cnuka 3.5. Hykneapno Zeeman—oso yenare cmarea ca cnunom I = 5/2 na
noodjedHaKko yoameHa noOCmared ca pa3iuKkom eHepauje 08a cyceona noocmarea
Koja oodpehyje Larmor—ogy yeaony ¢pexeenyujy (na ciuyu neso). Yxuoarve
OezeHepayuje ycneo enekmpuune keaopynoiwe unmepaxyuje. Ilpuxazane cy
yeaoHe ¢hpexseHyuje UHMeEpaKyuoHo2 Mmpuniema Kao Mmepa pasiuxe eHepeuje
noocmarva. Pasnuxa enepeuje 3a 6uno xoja 0éa cyceona noocmarba Huje ucma

(Oecnu O0eo cruxe). Adanmuparno na ocnogy peghepenye [125].

XaMUITOHW]aH CIEKTPUYHE KBAJIPYITOJIHE UHTEPAKIIHjEe KOJ OCHO CUMETPUIHOT
nosba je nat jenHaunHoMm 3.40 u3 Koje ce BHIM na je €Q =f (m,z), OHJIa pa3IMKa

u3mel)y 1Ba cyceqHa MOAHNBOA M U M~ BHIIIE HHje eKBUINCTAHTHA!

A€, =3|m2 —mﬂ%:ﬂmz —m'2|ha)Q 3.46

rae je @, xuneppuHa KBagpymonHa yraoHa dpeksenmmja. Kakxo je |m2—m'2|eN :

bpekBeHIje Tpena3a MOTy C€ H3pa3suTH Kao 1eJ0OpOjHHM YMHOXIM HajHUKE

pexsenumje npenasa. Kana je | uenobpojHo ysuma ce na je 3w, = a)g, a kana je |
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nonyueo 6poj ouza je 6w, = a)g, rze je a)g MOJIECHA yraoHa ()pEeKBEHLUja Y Mepermy
neptypOoBaHe yraoHe Kopeiamuje (mormiasibe 4.2).

Kako eHeprija KBagpynoiHe HHTEPAKIM]e 3aBHCH 0] M>, TO 3HAYH [a CY CTarba
OKapakTepucaHa ca +M u —M gereHepucana. EJXeKTprUUHO KBaAPYIIOIHO IETIalkhe CTamba
ca | = 5/2 mnpema jegmaumam 3.40 pmahe crnenehe CcBOjCTBEHE e€Hepruje:

€,(5/2,+1/2)=—eQV,, 5, €,(5/2,43/2) =—eQV,, /20 u

€,(5/2,45/2) =+eQV, /4.

ho e
181, Q ls2&s2> }

N P25 4d)

|5/2.£3/2 e

1
(2]

524172

Cnuka 3.6. I[llema kackaode y—3paxa ca unmepmeoujaprum Husoom cnuna 1=5/2.
Ilocmojarwe EFG ygoou Oecenepayujy oamoe mehynueoa Ha mnooHusoe.
Ilpukazana je 3asuchocm enepzuje noocmarba 00 napamempa acumempuje 1.
Tpu ghpexeenyuje w1, w2 u w3 Kapakmepuwy npeiaze usmehy Mm—cmarva. Jlesu
0eo cauxe npeyzem uz: Matthew P. Rambo, “Study of ZrSiO, Phase Transition
Using Perturbed Angular Correlation Spectroscopy”, Thesis for the degree of

Master of Science, Miami University, Oxford, Ohio, 2005

®pexBennyje npenasa kazaa je 7 = 0 (ocnocumerpuyrn EFG) nobujajy ce u3 cnenehux

penammja:
o =al = %(GQ (#3/2)— €, (+1/2)) = 2z _ g
, = %(CQ (#5/2)-€,(+3/2) = eV, _ 120, 3.47
w; = %(CQ (£5/2) - €4 (£1/2)) = o, + w, =18,
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Tako cy y cinydajy ocHe cumetpuje EFG—-a, ¢pexBennmje y omHocy wi:wz:w3=1:2:3.
@pexBeHIMja HyKJIeapHe eIeKTPUYHE KBaJIPYIOJIHE HHTEPAKIHUje g AaTa jeTHAYNHOM
346 3a Q > 0 u V;; = -0E/0z > 0 je MO3WTHBHA, OAHOCHO OJrOBapa MO3UTHBHO]
nperecuju crnuHa | oko z—oce, ciuka 3.7. Benmmumna eQVy/h je cnua He3aBucHa
eJIEKTpUYHA KBaApymojHa (QpekBeHiMja (KOHCTAHTa KyIUIOBama CIICKTPHYHE

KBaJpyTIOJIHE HHTEPAKIIHje, IPYTH HA3uB y aureparypu) [1076].

Zn

Cnuka 3.7. Ilpeyecuono kpemarve cnunckoz yeaonoe momenma jesepa | u
efleKmpuyHo2  K6aopynoiHoe Momenma jesepa Q oko oce cumempuje
enrekmpocmamuukoe epaoujeuma Ny Ilpeyzemo u3: bBoowcuoap Llexuh,
»Hcmpasicusarwe cmpykmype u  eiekmpuuHe KeaopynoiHe uHmepaxyuje y
unmepmemantom jeoursery Hf:Fe”, Tokmopcka oucepmayuja, Ynueepsumem y

beoepaoy, 1988 coouna.

Kana je y ancamMOiry nCIUTHBAHUX je3rapa OCHa CHMETpHja HapylleHa, OJHOCHO
Kaga ce m3ryoum cremen cumerpuje EFG-a nyx z-oce (3 # 0), XamwirtoHujaH
WHTEpakuuje je nar jeaHaunHoM 3.42. Taga ce y wMaTpund XaMHJITOHH]jaHa
KBaJIPyTIOJTHE MHTEPAKIIMjE OCHM JIHjarOHAJTHUX I10jaBJbajy U HEIAMjarOHAIHU C€JICMEHTH

300r orneparopa au3ama 1 ciymirama [126]:
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(1,m[AQ.7)[1.m) = hay (3m* -1 (1+1))
(1,m£2|H(Q,n)[1,m)= 3.48

%h%w((' “1Em)(I Fm)(1 +1Em)(l +2+m))

Jenuno 3a | = 3/2 cexynapHa jelHauMHA Y IPBOj allpOKCUMAIMjU UMa TaYHO peIlCHeE:

2 2
€,(312,m) = 4m1'6 5,/1+%eQVZZ 3.49

U3 u3pasa ce BUIM Ja 77 MOXKE J]a TPOMEHH eHeprujy 3a oko 15% [115b]. 3a BpenHoCTH

cnuHa | # 3/2 maTpuiia He MOXe Ja ce AMjaroHajIu3yje aHamuTh4ke, Beh ce mpucryma
HymMepruukuM Merogama. Crama ca 1en00pojHOM BpefHolny HYKJICApHOT CIHHA Y
npucyctsy EFG koje HHje OCHO cCUMETpPUYHO Iemajy ce y MOoJACTama OKapaKTepucaHa

T3B. Opojem “M,”, jep cCBoOjcTBeHa cTama XaMHUITOHHjaHA TaKBe HWHTEpAaKIHje CY
MEIIaBUHE CTamba | I,m, > VY cnyuyajy ocHo cumerpuaHor EFG HykieapHa crama memnajy
ce y JIBOCTPYKO JIeTeHepHcaHa MojcTama + M.

Hyxneapna crama ca NOdXyLeJoOpOjHUM CIMHOM Yy TPUCYCTBY YHCTE

CJIGKTPUYHE KBAJPYTIOJIHE MHTEpaKIMje He pa3fBajajy ce y MOTIIYHOCTH 3a OHIIO KOjy
BPCJHOCT acUMETpW4yHOr mapameTpa. [loacrama |im,> 0CTajy  JIBOCTPYKO
nereHepucana, T3B. Kramers—oBu nyOnertu. 3a BpeaHocT cruHa Mehycrama 1=5/2,

ciuka 3.6, 1atn XaMUITOHHjaH UMa CBOjCTBEHE BPEIHOCTH:

€5, = € +2aha, cos(% arccos f3)

€.y, = €, —2aha, cos(i (7 +arccos f3))
7 ; 3.50

€.

a= 2@ p=2sn)
(04

3.1.5. I'pagujeHT eNeKTPUUYHOT MMOJba

=€, — 2aha, cos(% (7w —arccos f3))

Pagu nmotnyHor pasymeBama EFG—a Ha Mecty jesrpa jokanHe nmpobe moTpeOHo

je cariieiaTu yKymnaH JONPUHOC €IEKTPUYHOM MOTEHIIMjally O]l CBUX HAeJIEeKTpHUCamba y
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KpUCTAJIHO] pemeTku. JlompuHOoC MOTeHIMjaly, IpeMa KBa3u—HE3aBUCHOM MOJIEIyY, j€
MOJICJBEH T10 TTOPEKITY, 01 joHa U o1 ejekTpona [106c]:
=[L-y, V2 +([L-RV, 3.51
[IpBu wiaH moTWYe Ol jOHA WIM JIMTaHAAa KOJU OKPYXY]y MmocMarpaHy mpoOy. Jemax
ocHocuMeTpuyan EFG mMoxe na ce n3pauyHa u3 TOnpuHOCA OKOJIHUX jOHA!
3cos 6? -1
vE-YaHit oY
i
3 sin” @ cos 2¢,
lat
at Z | i i

Ty lat i 3
vV, 4 I

3.52

Mehytum, oBo nuje EFG koju oceha jesrpo mpoGe. ITyrem Coulomb—oBor mossa,
MO3UTHBHO HAEJEKTPUCAhEe JOHAa Cycela, yTHYe Ha pPacHoiely HEraTHBHOT
HACJICKTPHCAha Y YHYTPAIIEbEM 3aTBOPEHOM EIEKTPOHCKOM OMOTady Mpo0e U 3HAYajHO
Mewa TeH3op EFG-a. Oaj yrtumaj ce ommcyje Sternheimer—osum  dakropom
aHTHEKpaHHpama Y, duje cy BpeaHoctd m3mehy -9 u -105 (3a **Pr®*) [106c].

Homnpunocu EFG—y oz BaneHTHUX enekTpoHa nmpobe AaTh Cy u3pa3uma:

Vot =—e> (I, m|3cos? 0 -1]I;, mi><ri’3>

Vi =—e> (I, m|3sin® gsin? 1|1, mi><r.’3> 3.53

Vo =—e> (I, m;|3sin® Ocos® p —1]1;, '><ﬁ3>

OueknBaHa BPETHOCT O]1 r3 padyHa ce y3 nmomoh paaujamHux QyHKIHja oarosapajyhux
opburana. Hexke Hymepuuke BpeIHOCTH MOIY ce¢ JOOMTH M3 ekcrepumenara [127]. 3a
d—opburane rtBOXkha < r*s ~ 5a° cmatpa ce Ao0pom mporeHoM. EnekTpoHu
3aTBOPEHUX JLyCKI/IXX" eKpaHupajy edekar BaJICHTHHUX €JIEKTPOHA W Ha Taj HAYMH YHHE
npopauytatn EFG(V,") Ha jesrpy npobe mamum, wro ce omucyje Sternheimer—osum
dakropom ekpanupama R. OBaj hakTop y3uMa BpeTHOCTH Mambe ox 1.

N3 jemnaumna 3.51 m 3.52 Bumm ce ga ob6a EFG 3aBuce on pacrojama
MPOTIOPIMOHANHO ¢a I, [a KaKo Cy BANCHTHH ENEKTPOHH OIWKH je3rpy mpobe of
OKONHKX joHa pemrerke V" je nanexo Behe Hero Vi, Ipoyuasajyhu V;," yriasaom
ce pasMatpajy P u O—eJeKTpOHH, JOK f—eJleKTpOHM PETKO YYECTBY)JY Y XEMH]jCKUM

val—cf

I—cf -
Y4 1 ma V5, ™. TIpsu unan, V"o *,

Besama. V" Moryhe je name mogennty Ha Vi,

Xl «core” enmexTpoHH
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omucyje HechepuuHO TOMyHaBalke BaJCHTHUX (—opOuTama  MPOY3pPOKOBAHO
KPUCTAJIHUM IOJbEM U JJOMUHHUpA KaJia je MpeKianame opouTana Maio, 10K ApyTy 4iaH,
V"™ ommcyje aHH30TpOIHE MOJEKyIapHE Be3e M NOMHHHMpA Kaja jOHH HMajy
OCHOBHO EJIEKTPOHCKO CTame CHUMETPUYHO. Y MeTaluma, JAONPUHOC O]l MPOBOIHHUX
eJIEKTpOHA Ce€ He YypadyHaBa, jep ce y3uMa Ja Cy paBHOMepHO pacmnopehenn y
YHYTPaITlkOCTH KpUCTaTHE perieTke. Takohe, Bpenqnoctn EFG-a ce mory kopurosaru u
yTHIIajeM aTOMCKHUX AMIIONA U KBaIPyIoJa KOjH Cy UHIYKOBAHU JEjCTBOM KPHUCTAITHOT
nosba [128,129]. 3a mTo Taunuje BpeaHoctu EFG-a moTrpeOHO je mpenusHO
onpehuBame EIEKTPOHCKUX TAIACHUX (PYHKIIM]a, KA0 M BbUXOBUX KOPEKIHja y OIHOCY
Ha MPUCYTHE HeuncTohe u oaroBapajyhu crenen gokanHe cumetpuje [1076].

VYcnen KpucTamHOT ToJba J0Ja3u A0 Ienama opOuTana Koje ce Monymanajy Mo

Boltzmann—oBoj auctpubuuuju. 360r tora V,,"* " jako 3asucu ox Temneparype T:

szzf,i exp(—Ai /kBT)

Vo = 3.54
“ D exp(—A; 1kgT)

V3 npernoctaBky aa je Vy, o nonpunoc EFG ox enexrpona u3 i—opourane, Tako aa je
ykynau EFG ycpeamen mo TemmepaTypu IONpPHHOC CBUX opOurtana [106d]. 4 je
eHepruja i—opOuTane y OJHOCY Ha HajHUKY EHEpPrHjy, OJHOCHO OCHOBHO crame. Ca

valmo V™ jenBa ma ce Memajy ca NPOMEHOM TeMIIEpaType.

apyre ctpane Vi
Kaufmann u Vianden cy mokasanu aa ce 3aBucHocT EFG onx Temmepatype He MOe
00jacHUTH MPOMEHOM KOHCTAaHTH pemeTke ca temmeparypom [130]. ExciepumenTanto
npoydaBame 3aBUcHOCTH EFG-a Ha MecTy joHa mpoOe oa Temmeparype y METaTHUM

CHCTEMHUMa pa3IMYUTUM HYKIJICAPHUM METo/ama, IoKa3ajio je 1a KoJ BehumHe cucrema
BaXKH:

sz (T)=VZZ(O)(1—ﬂTa) 3.95
V(0) je HOpmanm3anmonu ¢aktop, a o je y BehuHHU ciaydajeBa oko 3/2 3a MeTajHe
cUCcTeMe, KaKo 32 YMCTE METaJle TaKO M 32 METaJIHE MaTpHIe ca npumecama. OBaj 3aKOH
j€ To3HaT Kao 7% saBucnocr. [Tapamerap f ce 3HATHO pa3lMKyje KaKO 3a Pa3IUIHTe
METaJIHEe CUCTEME TaKO U 3a Pa3IU4yuTe MpUMece y UCTOj] MeTanHoj MaTpuiu. Kao mro

je Beh HarjameHo MmocToje CUCTeMH y KojuMa Jara (yHKIIMOHAJIHA 3aBUCHOCT HE BaXKU

[130,131].
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[Tonamrame EFG—a ca temnepatypom je cimuno 3aBucHoctd Debye—Waller—
oBux (akropa ox temmeparype. butHy ynory y pasymeBamy ¢ynkmuje EFG-a on
TEMIIepaType WMa BHOpPAIMOHO KpETame pelieTke M TO Kpo3 Tpu edekara:
XapMOHHU]CKH, HEXapMOHHUjCKM W HeusoTporHu [132,133]. Xapmonujcku edekTH cy
IPOTIOPIIMOHANHN  KBaJpaTy OJCTYNama jOHAa OJ PABHOTEXKHOr MOJOKaja <U>>.
Hexapmonnjcku e(heKkTH cy TpONopIUOHATHA TpeheMm cTeneHy ojcTymnama, Kao U
NOTeHIIMjaMa BuUlIer peaa. HewsorponHu edekTH Cy 3aBHCHOCT —aMIUIUTYIC
OCIIMIIOBARba O]l MPABLA y KpHCTaly. XapMOHHjcKH edekar He ponpuHocH Vg™ Kox
KyOHHX CcHUCTeMa He Oum Tpebajno Ja ce jaBjbajy HEM3OTPONHH €(PEeKTH, TOK KO
METAIHHX CHCTEMa Ca XCKCArOHANHOM CTPYyKTypoM gmompusocu Vi ™  ox
AHXapMOHH]CKHUX M aHU30TPOMHUX eekaTa cy 3Hauyajanu [134,135]. Kako je nmompuHocC
V" nomunanTan y cBeykynHoM EFG-y, 6uTHO je mo3HaBaTH Kako oBa TpU e]eKTa
yTH4y Ha era. AHHU30TPONHU edexaT HeMa YTHIllaja, IOK XapMOHHUJCKH U

aaxapMoHujcku yruay mytem Debye—Waller—osux dakropa.

3.2. Ommra Teoprja yraOHUX KOpelaiuja y—3padyemha

Merona mepTypOOBaHMX yraoHHWX Kopelaldja je MeToJa HyKJIeapHe
CIIEKTPOCKOIH]j€ KOja je jako oceTsbiBa Ha ypehema KpaTkor JoMeTa oka je3rpa npode y
KpUCTally M JaHac ce Hajyemhe KOpUCTH 3a noOujame WH(pOpMaluja O JIOKATHUM
CJIEKTPUYHUM W/MJIM MarHeTHUM IIOJbMMa Ha PAa3IMYUTUM KpHCTAIOrpadCKuM
NO3WIMjaMa y PEIIeTKH MCIUTHBAHOT MarepHjaja. MepeHe BeNW4YHHE Cy Y CYLITHHHU
yCpEeAmEHE BPEJHOCTH 10 CBUM EKBMBAJECHTHUM KPHCTAJIOTpaCKUM IMO3UIMjaMa Ha
KOjUMa Cy CMEIITEHH JOHU ITpobe, U PH TOME ce Takohe MMa U YBUJ Yy Mepy pacTyparma
pesynrara oko Te cpenme BpeaHocTH. [loderak paszoja mertone je 1940. rogmnHa Ha
OCHOBY TeopHjcKor paga Hamilton—a o qupeximonnm Kopenaijama y—y kackazie [136],
na 6w map romuHa kacuuje Brady m Deutsch ycmemno wsBenum mpBH eKCIIEPHMEHT
mepehu aupeknnone kopenarmje Geiger—oBum Opojauem [137].  IupekumoHum
KOpealyjaMma MEpPEeHU Cy CIIMH M MapHOCT HyKJIEapHHX cTama cBe a0 1953. romune
kaga cy Abragam u Pound ganu teopujcko oOjaiimerme MepTypOOBaHUX YraoHHX
kopemanuja [138]. VmpaBo cy meprypbammje cTama oOMOryhmiae Kako Meperme

XUNepQUHUX HUHTEpaKIMja, Tako U ojapehuBame BeIUYMHA TMOMYT HyKJIeapHOT
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KBaJPYIOJIHOT MOMEHTa M HykieapHux (—dakropa. [anac je PAC cnekrpockomnuja
BUCOKO aHAJTUTHYHA TEXHUKa KOja C€ KOPUCTH 3a KapaKTepH3alHjy M IMPOydYaBarbe
JOKaJHEe CTPYKType MeTajla, HMHTEpMETallMKa, JIerypa, MarHeTHHUX MaTepujaia,
HOJYIIPOBOIHUKA, KEpaMUKa U TaHKHX ciojeBa. Takolhe, oBa MeToza naje nHpopmanuje
U 0 TaukactuM naedexkrrma, audy3HoHUM mporecuMa W (Ha3sHUM MpeliazuMa, jep je
W3BOJIJbMBA Y IMPOKOM TEMIIEPATYPCKOM OTICETY.

OcHOBY nepTypOOBaHOX YraoOHHX KOpeiallvja YMHU eMHUCH]ja JIBa Y—Y y3aCcTOIHA
3paka Koje MoTH4y U3 pacmnajna jesrpa npoode. [Ipunukom mpenasa jesrpa ca nmodyheHor
CTamka BHIIEC €HEpruje Ha 1moOyheHOo cTame HIKE CHEpruje WM Ha OCHOBHO CTambe,
Hajuenthe ce eMHuTyje Y—3paKk W IMPH TOME MOpajy Ja Bake 3aKOHW KOH3EpBaIlHje:
eHepruje €; = €¢ + ho, yraonor momenta |l; = l¢ + L u mapnoctu 7 = 7f - 7. Ycnen

3aKOHa KOH3epBallje yraoHOr MoMeHTa |, moctoju yraona xopenamuja usmel)y npasama
IPOCTHpama y3aCTOITHO EMUTOBAHHX Y—3paka u3 jesrpa, K u K, . Kaxo je yobuuajeno 3a

aHcaMOJI paJIMOaKTHBHUX je3rapa 4YHjU Cy HYyKICapHH CIIMHOBH TMPOHM3BOJHHO
pacniopeheHn y npocTopy, EMHUTOBaHM 3pallll Cy U30TPONHU. Y CYIITHHU TO 3HAYH Ja
Kaja OM y TOM IPOCTOPY IMOCTOjajio HE3HATHO MAarHeTHO T0Jbe, KOjUM CMO JeprHICATN
Z—0Cy y TOM IMIPOCTOPY, Y YUTABO] TPYIIH je3rapa, Opoj jesrapa ca MarHeTHUM Opojem M
O6mo O6m uctu Kao M Opoj je3rapa OKapaKTEPHCAHUX Ca HEKUM JPYTUM MarHeTHUM
KBaHTHUM Opojem M'j, takBux ma cy m;, m'y € {l, (I-1), ... , -(I-1), -1}. I'mexgano 3a
HojeIMHaYHO je3rpo, BepoBatHoha P(M;) ma he jesrpo mmartm oxapeheHy BpemHOCT
IPOjeKIfHje yTaOHOT MOMEHTA HE 3aBHUCH OJ] M, OAHOCHO 32 YHTAB CKYII je3rapa KakeMo
na je ancamOs HeopujeHTHcaH. [la Om ce moOuia aHWM3OTPOIHA AUCTpHOYyIMja 3paka,
JIeTeHepUCaHa TOJICTalkha OKapaKTepucaHa MAarHeTHHM KBaHTHUM OpojeM M| Mopajy
OUTH HEjeJHAKO HaceJbeHa, OJHOCHO MOTPEeOHO je Ja pajuMO ca OpPUjEHTHCAHUM
ancam6rom rae je P(m;) = f(m)). 3a cucrem jesrapa kaxemo ja je monapuszoBan™" ako
je Behu Opoj mpojexirja CMHOBA je3rapa YNpaBJbeH Yy jeTHOM cMmepy (Ha mpumep y
cMepy +Z—oce) Hero y CympoTHOM cmepy (-Z—oce). Tajia je ryCcTHHA cTama IMOAHUBOA
dyHkuuja ox My takBa ga Baxu p(m;) # p(-m;). Kama Baxu p(m) = p(-my) # p(m") v m,

+ M’ 3a aHCaMOI KaxkeMo 1a je yemeper™" [1146].

M enr. polarized

¥ enr. aligned
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Heka mocTtoju ancam0y ClIO0OMHHMX paJUOAKTUBHHMX je3rapa ca WHUIIHA]ATHUM
CTambeM |Ii,m,i,7ri> M HeKa ce pacmaaajy Kpo3 Kackamy 7y—y 3paka, ciauka 3.8.

[IpeTrmocTaBibMO J1a Cy UM HYKJICQpHU CIIMHOBH MIPOU3BOJHHO pacnopeleHn y mpocTopy,

OJTHOCHO Jia Cy pa3iuuuTa Mji MOJCTama MO/AjeHaK0 HacesbeHa. OmncepBanujoM yi—

lzl , Koju je 1 omabpaH 3a Z—ocy, u3adpaid cCMO jelaH

3paka y u3abpaHOM MpaBILy Rl /

nojiaHcamMOIl jesrapa y MHTEpPMEIUjapHOM CTalmy YWjU MOJAHUBOU HHCY BHIIE jeTHAKO
HaceJbeHH. To je mocienuiia 3aKkOHAa OYyBamka YraoHOT MOMEHTa U yraoHe
JUCTPUGYIHje eNeKTPOMATHETHOT 3padckba y OHOCY Ha yraoHW MoMeHat 3paka L. 39
VYraona kopemanuja usMmehy 1aBa QoroHa omucyje ce yraoHOM KOpeIaruoOHOM
dyHKIHjOM W(Izl,lzz)n MpeaCcTaBiba BepoBaTHOhY na he yi—3pak OUTH JETEKTOBaH y

npasiy K , a y,—3pak AeTeKkToBaH y npabiy K, .

Y mpuCYCTBY CHOJbAIIBUX EJIEKTPUYHUX W/MIW MArHeTHUX TO0Jba, yCleq
IbUXOBE MHTEPAKIIMjE ca eNEKTPOMarHeTHUM MOMEHTHMA je3rpa yraona kopenamuja he
outu neprypOoBaHa M mocrtahe BpeMEHCKM 3aBHCHA. Ta mosba Mory ga Oyay Kako
CTOJhAIIha MPUMEHEHA 110Jha, TAKO U TI0Jba KOja TIOTHYY O] aTOMCKE, MOJIEKYJICKE HITH

KpHCcTanHe cTpykrype. Onatie, mpeko paJuoakTUBHUX U3BOpa npode 1o0ujamo

€. 1, M, T I = O’ mi=10
Yi(Li, M., ) M=-1 M=+l
; I=1,m=+1
c ! . m, T ¥ e . y I=1,m=0
I=1,m=-1
YL, M-, 72) M= +1 M= -
€ y It ms y Y L=0,mz=0

Cnuka 3.8. Paouoakmuenu pacnao Kpo3 emucujy 06a y—3paka y Kackaou usmehy

Hykneapuux cmarwa €; — € — €. Cmara cy okapakmepucana enepaujom €,

yeaonum momenmom (cnunom) | u napnowhy w. Ilpumep ycmeperva
unmepmeoujaproe cmarea (0ecHu 0eo) npuxaszau je kpos pacnao li=0—1=1
— |t = 0. Hoonuso |1=1,m=0> nuje nonymucan. Cruka je Kpeupana npema
[139].
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uH(opMaIjy 0 TUM CTPyKTypama. 3a BpeMe MpOoTeKIo m3Mel)y eMuToBama Y1 U Y2
3paka 1, je3rpo je MOIBPrHYTO XHNEpPUHUM HHTEpaKlyjama MmTo he mpou3BecTH
NPOMEHY HACEJbCHOCTH HMHTEPMEIMjapHOT CTamka, OJHOCHO OBECTH O Pa3iIUUUTE
HACCJbCHOCTU PA3JIMUUTUX MAIHCTHUX IMOACTAamba. Kao rmociueauna Tora GMI/ICI/Ija Yo—

3paka y onpeheHom mpaBily Ouhe BpeMEHCKH 3aBHCHA, INTO C€ OMHCYje BPEMEHCKH

3aBHCHOM MEPTYpOOBAHOM YTraOHOM KOpenanuoHoM (yHkiujom W (Izl,lzz 1.

3.2.1. HemeptypboBaHe y—y yraoHne Kopenaiuje

On wHTEpEeca je 1a 3HaMO KaKo M3IJiena TUCTpHOyIrja mpaBaia y—3paka HeKOT
aHcaMOJia je3rapa €eMUTOBAaHUX Yy ojpel)eHOM HyKJeapHOM mpena3y. Pememe ce 0azupa
Ha pemaBay Maxwell-oBux jenHaumHa 3a €NEKTpOMarHeTHa I0Jba MAarHETHHX |

eNeKTpuuHuX Myntunoia peaa (I, m). V KBaHTHOj ciuiM, Y—KBaHT KOjU OJroBapa
MYJITUTIONHO] paaujaimju pena |, uma yraonn momeHt /l(1+1)7 ca z-kommoneHTOM

mh. @opmyna 3a TUPEKIUOHY AUCTPUOYIN]Y Y—3padueha Aarta je y Mpuiory 3.

= El=Fl B

= -fi I+1

<a|p(11,0)|a>

m= -1 1
<alp(Y=,0)p(Y,0)|ac> B
me= I -] Ii

Cnuka 3.9. Illema npuxaza 06a y—keanma HACmMana u3 Kackaoe Ha Kojoj ce mepu
Henepmypbosana yeaoua kopenayuja. Cmynyu u3Hao MAacHemHux noocmaroa
NpUKasyjy HAacemeHocm NoOCmared, Koje HAKOH eMucuje npeoe y—3pakd HUCY
suute mehycobHo jeonaxe ycieo celeKyUuOHUX Npasuna 3a SUULENOIHO 3payerve.

Cnuka je ypahena na ocrnosy pegepenye [140].
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N3Bohewe mupeknnoHe kopenamuoHe ¢yHkmuje maro je y mpuiory 4. Ca
HOpMaJT30BaHUM Ay KoedHIrjeHTUMa TUPEKIIMOHA Kopenaruona GyHkiuja uzmely yi
u Y2 uma dpopmy:

W (6)=1+A,,P,(cosf)+..+ A, B _(cosb) 3.56

max max

ca CeJICKIIMOHUM TIpaBUjIoM natuM y jeaHaunau [14. 19 nnm y jennaunnu I[14. 20.
Jlo maHac y ekcnepuMEHTHUMa y—Yy yraoHe Kopemnamuje, Hajuemhe ce 3a Axmkna
. -6 .
kopuctu ce Aas. Ilpenasu ca L > 2 umajy BpeMe momyxusota ayxe ox 107 s, ma je
eKCIIepUMEHTATHO TEIIKO, CKOpo HeMmoryhe na ce Mepe yraoHe Kopeiamuje ca

WHTEpPMEINjapHUM CTamkeM KacKaJe KOje TaKo AYTro JKUBH.

3.2.2. TleptypboBaHe y—y yraoHUX KopeJaluja

[TeprypOoBana yraona kopenanuona ¢pynkuuja W (IZ1 ,IZZ ,t) mpezacrarsba BepoBaTHONY /1@

he y;—3pak kackaje OWTH JIETEKTOBaH y IpaBiy K,, a y,—3pak Kackaje y mpasiy K,

HaKOH BpeMmeHa t ox emucuje y1—3pak (ciauka 3.10). M3Boheme meprypboBaHe yraoHe
Kopenanuone GyHKIHje U epTypOarmoHor (akTopa, Koju caapxu cBe nH(popMmaiuje o
CIOJBAIIFUM YTHIIQjUMa Ha TIOCMATPaHO je3rpo, AaTo je Y IpUiory 5.

VY Teopuju, BpeMEHCKH pa3iiokeHa nepTypOoBaHa yraoHa Kopenaiuja ce 0HOCH
Ha MEpeme yraoHe Kopenaluje Ipyror eMHTOBAHOT Y—3paKa y OJHOCY Ha MPBHU yY—3paK
U3 Y-y KackaJe y BpPEMEHY, OJHOCHO MAETEKLHU]y Ipyror y-3paka y BpPEMEHCKOM
unrtepBaiy (i, t + dt) HakoH emucHje mpBoOr Y—3paka. Y CTBApPHOM €KCIICPHMEHTY JIPYTrH
Y—3pakK ce PerucTpyje y TpeHyTKy t mocie emucuje npBor y—3paka ca BepoBarHohom f(t -
T), tne je T BpeMe Kammbema (OJHOCHO Yy eKCIepuMeHTy 1 je BpeMe pPerucTpoBama
noMeHyTor pgorahaja y BHUIIEKaHaTHOM aHanu3atopy). OBa (yHKIMja BPEMEHCKOT
onroBopa cucreMa ((yHKIMja BpEMEHCKE pe30NylHje cHucTeMa) je TMoBe3aHa ca
eKCIIEPMMEHTAIIHO H3MEPEHOM TpeHyTHOM KpuBoM ™, F(T). TpeHyTHa KpHBa ce OHOCH
Ha y—y KacKaja M3 je3rpa ca BeoMa KpaTKMM BpeMeHoM skuBota Melhycrama (*°Co). 3a
byukiujy Bpemencke pesonynuje onma Baxu f(T) ~ F(-T), mro he Outk mokaszano

jemHaunHoM 3.59.

¥ prompt-HoM KpuBOM
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CrBapam ©Opoj norahaja y QyHKIMjU OJ BpeMEHa 3aJ0BOJbaBa 3aKOH

paanoakTHBHOT pacmanaa [141]:

N(t)=N(0)e/, t=0

3.57
N(t)=0, t<0
<al p: |a> o L R |
m=  -[ i+l L2 -1 fi
lp(1.0)e U =
Zalp(Y1,0)|a o R T S D—#“’
m= -1 -+ I-1 I

A(1,0) D ...
m= -1 -]
<adlp(V2,0) p(Y1,1)|ac> 1 J:I_ C.
mr = -[f ']t+1 [f

Cnuxa 3.10. Illema npuxaza 0sa y—Kkeawma HAcmania u3 Kackaoe Ha Kojoj ce
Mepu nepmypbosana yeaoua koperayuja. Jlemsuye uzHao mMacHemuux noocarba
npuKasyjy nomyiayuje noocmarbd, Koje HAKOH eMucuje npeoe y—3paka HUCY
suute mehycobHo jeOnaxe ycieo CeleKyUOHUX Npasuna 3a SUULENONHO 3payerve.
Y epemeny t, nmpe emucuje opyeoe y-3paka, nonynayuje ce merbajy ycieo

nepmypbayuje. Cnuxa je kpeupana Ha ocHogy peghepenye [140].

dynkiumja Bpemencke pezonyuuje f(t - T) mpencrasiba BepoBaTHohy na he Heku moralaj
KOju ce moroauo y t outu perucrpoBan y Bpemeny T. M3mepena kpuBa N(7) onmga uma

00JIHK:

N(T)= [ N(OF (t=T)dt=N(0) [e “f (t-T)at 3.58
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Kounnunenuuje koje ce TpeHyTHO nemarajy (t = 0) umajy omopoj N(t) = N(0)5(t). 3ato

KpHBa KOja OIMUCYyje TpeHyTHe Jorahaje nma o0uK:
F(T)= [ N(O)f (t=T)dt=N(0) [ §(t)f (t-T)dt=N(0) f (-T) 3.59

OO0k KpuBe TPEHYTHHX joraljaja MpomopIHOHAIHA je KPUBH BPEMEHCKE PE30IIyIHje
HaKOH pedJieKCcHje BPEMEHCKE CKalle.
Mepena yraoHa kopenanuoHa QyHKIIHja ce OTeKUBEHO yCpeamhaBa:
0 t
[f(t-T)e W (k,k,t)dt
W (K, K, T)=2— t 3.60
If(t—T)e_?dt
0

VY Behem Opojy cimyuajeBa BpeMeHCKa (yHKIIMja OATOBOpA CHCTEMa MOXE Jia ce
anpokcumupa Heaviside—oBom cremn dpyrkmmjom u o f(t-T) =1, kamaje T-1o <t<T
+ 19, nok je f(t - T) = 0, 3a cBe apyre Bpeanoctu t. BpemeHcka pe3osynuja MEpHOT
KOMHITMICHTHOT CHUCTEMa je 7o, ¥ J00Mja ce Tako MTO ce y3uma aa je 279 ~ fwhm

SKCIIEPUMEHTAIHO MepeHe KpuBe TpeHyTHuX jgorahaja F(T), Te je onmakeHa yraona

Kopenanuja:
T+foe_iW(IZl,lZz,t)dt
W (KK, T,y ) = 3.61
.[e_?dt
T-1,

VY ciyuajy aa je 7o > 7 (T BpeMe )KMBOTa HHTEPME/IHjapHOT HYKJICapHOT CTama) yraoHe

KOpeJaluje cy BpeMEHCKH UHTEeTrpajbeHe:

W (K Kero) = 2 W (KK, 1)t 362
0

3.2.3. Cratuuke MHTEPAKIIN]E
Cana je mwb a 1oOHMjeMO aHAJIUTHUYKA pellema mepTypoannoHor (akrTopa 3a

HEeKe yoOuvajeHe WHTepakuuje. Paam makcuMmasHOT ymporrhema TpaXuMoO H3pase 3a

CTaTU4Ka, OCHO CUMETPHYHA I10Jba Y OAHOCY Ha OCY Z.
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VY cnydajy cTaTHYKe WHTEpakKIvje, MepTypOanuoHn XaMUITOHHjaH HE 3aBUCH
0J1 BpeMEHa, Te MepTypOallMoOHu €BOJYLIMOHHU orieparop mpema jennaunnu I15. 13 uma

pemieme [113c]:
A(1,0) = exp(—% HAtj 3.63

MatpuyHu elIeMeHTH NepTypOalOHOT OIepaTopa eBOJIyLH]je BPJIO JIAKO U JeTHOCTABHO

ce 1o0mjajy y M—pernpe3eHTaluju:

<mb|fl(t,0)| ma>=<mb

e

' ma> _ e*fm‘(gmyma S 3.64

rae je m = m, = my. Mcto Baxku u 3a <m()|/A1(t,O)| m;> [lepryp6anuonn hakTop 3a

CTaTHYKy OCHOCUMETPUYHY HWHTEpaknujy Ao0Hja ce 3aMeHoM jeaHauumHe 3.64 y

jennaunny I15. 26:

GkTIZ(t)ZZm:\/(2k1+1)(2k2+1)(n:, | kl]'[nlw’ | kzj

-m N
i
. ——(€ —-€
oo (€, €. )1

[TeprypOammonu ¢akTop 3aBHCH O] Pa3IUKe CHEPrHje MOACTaka M MEPEHE OBOT

3.65

dakTopa omoryhaBa HaM Ja OpeaMMO pa3IMKy €HEpruja TOJACTama, OJHOCHO
xunepuHy UHTEPAKIH]jy.

Kox mnonukpucramHux y3opaka, KOJjU TpeACTaB/bajy aHcaMON CIIydajHO
OpHJEHTUCAHNX MOHOKpHCTaja, MeprypOalja yraoHe Kopeiamuje HacTajla je yclen
MOCTOjaba KPUCTAJHOT TOJba YHjH j€ TpaBall JgaT y OJHOCY Ha OCy CHMETpHje
MOHOKpHCTaIa. 300T TOra yraoHy KopeJalijy Mopamo Jia yCPEIHBbUMO 10 HACYMHUYHUM

IpaBLUMa 0Ce CUMETPHje MOHOKpHCTAIA:

k

— .0, 1
Gy (t) =G = TP 3.66

3a ToOJMKpUCTale JUPEKIMOHAa KopenanumoHa ¢yHKUMja 3aapkaBa ¢opMmy, a
neprypOannonu (akrtopu uMMajy yiory atenyanuje Legendre—oBux monmHOMa, ma ce

YEeCTO Ha3WBajy U (hakTopruMa ciadibema:

Wi, (0) = XA (DA (208, ()R (c050) 367
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3.2.3.1. [TepTypbanmonn KoehUIMJEHT 3a CTaTHUYKYy MAarHeTHY JHIIOJIHY

WHTEPaKIIH]y

Enepruja uHTepakiyje jesrpa ca MarHeTHUM JUIIOJIOM JiaTa je jenHadynHoM 3.15.
Paznuka eHepruja nBa cyceHa MarHeTHa IOJHUBOA pa3/IBOjeHA y HYKJIEapHOM
Zeeman—oBoM IleTamy Jaata je jeaHaunmHoMm 3.45. Pasnmky enepruja Omio koja aBa
MarHeTHa TIOJIHMBOA YHj€ j€ pa3/Bajambe HM3a3BaHO MPHUCYCTBOM MAarHeTHOT TOJba Y

jesrpy, numemo [113b]:
A€, =—(m—m')g By = Nhay 3.68

mm

3amenom jenHaunne 3.68 y jennaunny 3.65, mobuja ce:

GkaNz(t)=§J(2kl+1)(zk2+1)(n'v | k][nl] | kzj

-m N -m N 3.69

-exp(—iNao_t)

T
2

Cnuxa 3.11. E¢hexam nepmypbayuje cnomsaurum nomsem mModice 0a ce NPUKatce
pomayujom yeaouwe Kopenayuje oOegpuHucare nepmypoOAYUOHUM DAKMOPOM.
Yeaone ¢pexsenyuje pomayuje noce unghopmayujy o pomayuju, na je yusmn
excnepumenma O0a ux Ooemexkmyjy. Cnuka je ypahena ma ochosy pegepenye

[139D].
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Cabupajyhm mo m wu xkopuctehu penanujy OPTOTOHAIHOCTH 3a 3j—cuMOoire,
aTeHyaImoHu (GakTop 100uja jeqHocTaBHY hopmy:
Gy, (t) =exp(-iNe.t) 3.70

3a ciy4aj MOJMKPHUCTATHOT Y30pKa (akTop ciadibema uMa O0JIHK:

k

G, (t)=
(1) 2k +1 &~

cos(Nayt) 371

Ipema cenexmonoM mpasuiy 3a K (jea. I14. 19) tpeba aa je 3amoBosbeno |N| < 21, rae
je | cniuH uHTEpMEearjapHOT CTamba.

VY ceMHMKJIaCMUYHO] CIUIM UMaMO TPeJICTaBy Jia 3a BpeMe t HaKOH eMHucHje MpBOr
Y—3paKka CIHH HHTEPMEIHjapHOI CTama Mpelecupa OKO MpaBla BEKTOpa MarHETHOT
nmoJba 3a yrao o t, Tako 1a ce oBa potanuja peduieKTyje Ha pOTalujy HIeMe yraoHe
aucTpuoOynuje apyror y—3paka, cnuka 3.11. Tlpema jeqnaunaun 3.70 yraoHa xopenamuja
nperiecupa  (QyHIaMEHTATHOM YraoHOM (PEKBEHIHMjOM () Kako W BHUIIUM

XapMOHUIMMa (YMHOXIMMa) 3aKJby4HO ca 2/w) .

3.2.3.2.  TleprypOammoHn KOe(HUIMjEHT 3a CTAaTHUYKy EJIEKTPUYHY KBaJIpPyIOIHY

WHTEPaKIIN]y

Panu jemnocraBHOCTH, mepTypOanuoHu koeduuujeHT Owhe wu3BeneH 3a
OCHOCHMETPUYHHU TPaJUjeHT eIEeKTPUYHOr NoJba. Pa3nuka eHepruja aBa mogHUBOA M U
m" u peduHMIMja XurmephuHE KBAAPYMOJIHE yraoHe (pEKBeHIHje @q, OaTe Cy

jennaunnama 3.46. 3amenoMm jeanaunne 3.46 y jennaunny 3.65 qo6wuja ce [113d]:

GkaNz(t)zmzmy(zkﬁl)(zkﬁl)(,:f _Im Ej(n:] —Im szj

~exp(—3i|m’2 —m2|a)Qt)

3.72

3a paznmuky oj mnepTypOamMoHOT KOoe(PUIMjeHTa 3a MarHeTHY JUTIOIHY
UHTEPAKIH]y KOjU je NOOHMO jeTHOCTaBHHjH H3pa3 300T OPTOrOHATHOCTH 3j—cumMOora,
OJTHOCHO WINYe3aBama WHTep(depeHIMOHnX wWiaHnoBa ca K; # ky. YV cuoywajy
nepTypOamoHor KoepUIMjeHTa 3a EeJIEKTPUYHY KBAAPYIMOJIHY HHTEPAaKIHjy 300T
cymmpama 1Mo M’ wuHTep)EepeHIIMOHN YIaHOBH TIOCTOje. 300r TOora HE MOCTOjU
jemHOCTaBHA penanuja u3Mel)y yraoHmx KOpeslalroHuX ¢akTopa HenepTypOoBaHe

kopenarmje A = A(1)Ax(2) u yraoHmx KopemanmuoHHX (akTopa 3a MepTypOOBaHy
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yraony xopermamnjy Aw(1)Aw(2)Gii (t). T3B. untepbepermonn wiad Ag(1)Aw(2)
kaza je ki # Ko Mopajy na ce pauyHajy u3 Aw(1) u Ay(2) u koju Mopajy aa Oyay mo3HaTu
MOHA0C00, a HE KPO3 HUXOB JUjarOHAHUA TTPOU3BOA Ay KOjU C€ TaK 00Hja y MEpemY
HenepTypOoBaHe yraoHe kopenamnuje. Ykonuko je Ki wmu K, Hyma meprypOauuoHu
dbakTop HecTaje. HTepepeHIIMOHM YWIAHOBH jaBJbajy €& YKOIUKO je Kmax = 4.
Kopucrehn 3a ananusy mojecHy yraoHy (QpeKBEHIH]Y a)QO nepTypoannoHu

(dakTop UMa jacHUjU U3pPa3:

Gy (1) ZS 4 cos(naxdt) 3.73

rJie N y3UMa BPEAHOCT, YKIby4dyjyhiu i Hyiy, |[m” - m?| 3a 1eno6pojHy BpeaHOCT CIHHA i
2|m? - m? 3a momymenoGpojHy BpemHocT crmHa |. OUrypHpa KOCHHYCHH WIaH Kao

peamau geo Euler—oBor 3amuca eKMOHEHIMjadHOI dYjaHa, jep je 3a pas3lIdKy Of

MMAarvHApHOT Je/1a, eKCTiepMMEHTaTHO MepsbuB. Koeduuujent SK¢ usnocu:

o k)11 ok
Kk, _ (r) 1, 2
St mZm:’ \/(2k1+1)(2k2+1)(m, . Nj (m, o N] 3.74

y3 orpanuueme (I) 1a ce cabupa camo 1mo OHUM M ¥ M’ Koje 3a70BOJbaBajy yCIIOB 3a N.

3a ciy4aj MOJMKPHUCTATHOT Y30pKa (akTop ciadibema uMa O0JIHK:
nmax
=" S,.cos(naft) 3.75
n

ca mapameTpuma Sn:
2
I I k
Sew=>. <f>[ , , 3.76
olm -m —m'+m
I7ie BaXH MCTO orpaHuyeme (I) 3a M u M’ kao y jenHaunHu 3.74. OU3NUKK CMHUCAO
jemnaunna 3.73 u 3.75 je ;ma yraoHa Kopenaiyja poTupa ca yraoHuM (peKBEHIHjama

a)QO, 2 coQO, ver y Nimax a)QO, IJIe CBaKO] YraoHO] (PPEKBEHIIMjH OATOBApa aMILTUTY 1A Srlekz ,

OIIHOCHO Sip.

Hakon ycpeamaBama HHTEPAKIMje 10 CBUM NPaBIUMa IPaJNjeHTa eIeKTPUIHOT
10Jba, BPEMEHCKH 3aBHCHA MpEIleCHja YraoHUX KOopesaldja je u Aajbe yousbuBa [142].
Moryhe je pa3aBojUTH TpelecHjy OKO JaTe OpHjeHTallje TpajujeHTa y JBe
KOMIIOHEHTE. Je[Ha je mapaljiellTHa OCH CHMETPHje IUPEKIMOHE TUCTPUOyLHje, TIe je
yraoHa pacrojiena cTaldoHapHa. J[pyra KOMIIOHEHTa je HOpMaJlHa Ha OCY CHMETpHje

TUPEKIIMOHE NUCTPHOYIHje U JOBOAM O BPEMEHCKE 3aBUCHOCTH YTaOHUX KOpenalluja.
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Bennuuna BpeaHOCTH yraoHux ()pEKBEHIIMja 3aBHCH OJI BEIHMYMHE, a HE OJ IpaBlia
rpaJifjeHTa eJICKTPUIHOT T0Jba.

Heuneannoct pemerke npoussemthe npurymeme PAC curnana. OBaj edexar ce
y (peKkBeHTHOM JIOMEHy mepTypOamuoHe (yHKIMje yoyaBa Kao pacrojena
dpexBenmja uHTepakuje. [locrojame OwIo Koje Bpcre nedekara y HEMOCPEIHO]
oKoJIMHA 1Mpoba yurHurhe pacrnozeny gpexBenija acumerpuaaoM [140]. Yuusepsanuu
u3pa3 3a O0JIMK pacrojelnie Kaga cy ae(eKTd HAaCyMHUYHO pacropel)eHu y KPHCTaIHO]
pereTky jom yBek Huje npoHahen. Hajuenrhe kopumrhene anpokcumanuje cy Lorentz—-
oBa wm Gauf-oBa pacrozena yraoHux (pekBeHmmja. Y ciaydajy mpobda ca CIIHHOM
WHTEpPMEINjapHOT CTamka Kackaje 5/2 y TONMKPUCTAITHOM Y30pKY, MepTypOamroHu

dakTop uma oOIHK:

G, (t) =Sy + i Skncos(nwgt)exp(—i(éna)gt)pj 3.77
n p
[Tapametap p oapehyje Bpcty muctpubyimje, 3a p = 1 (Lorentz—oma) u 3a p = 2 je
Gaup-oBa pacnoaena. Kox Lorentz—ose pacmomene BpemHoct fwhm = 20, mok je 3a

Gaup—oBy pacriogeny fwhm=26+2In2.

CHUMJBCHM KOMHLMACHTHH 010p0j y (QYyHKIHUjU BpeMeHa NHpoTekior uzmely
eMHUCHja Y1 U Y2 3a u3abpanu yrao usmely merekropa (cammm téuM u ao6ujeHn PAC
CIIeKTap) je Toj YTUIajeM KOHAYHE BPEMEHCKE pe30JyIHje KOWHIIUIECHTHOT
cnektpomerpa. ['aycoBa dopma, F(T), je HajmomecHUjU OOJIHK 3a OMHUCUBAKE (DYHKIIHjE
BPEMEHCKE pe30JyliHje ca CTaHAapAHOM AeBHjauujoM 1/79. YKOIUKO Cy MHTEpAKIMOHE
yraoHe (¢pekBeHIje pemna 1/tp wiam Behe, HAKOH yCpelmaBama IMEepTypOAHOHOT
dakTopa To BpeMeHYy 7p he JaTH yMmameme aMIUTUTy/e OCHUJIOBama, Te (akTop

IpUTyIIeHka UMa KOHaYHY (hopMmy:

3
G, (t)=.S,, exp(—%a)ﬁrg ) exp(—%(a)nét)p j cos(m,t) 3.78
n=0

Kon Mepema BpeMEHCKH pa3lIoKEHUX MEPTYypOOBAHMX YTraOHHMX Kopesalyja MoTpeOHO
je Ja BpeMme pe3oylMje KOWHIMICHTHOT CHUCTeMa OyJie MHOTO Mame HEro BpeMe

KHBOTA MHTEPMEANjapHOT CTamha MEPEHe KacKajie y—y 3paka.
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3.3. Tlpunnunu cnekrpockomnuje Mdssbauer—osor edekra

[Touetkom XX Beka €KCIIEPUMEHTOM je yTBpeHa pEe30HAHTHA allCopIIHja
¢dorona BuIbHBE CBETIOCTH. EKCIieprMeHT je OMO M3BENIeH ca HaTPHUjyMOBUM aTOMUMa
KOJI KOJHX j€ JCCKCIHTaIlMja €JICKTPOHA ca CTama ’p Yy OCHOBHO CTame ’g npahena
€MUCHjOM CBETJIOCTH XkyTe Ooje. lcrta cBemnoct je amcopOoBaHa O CTpaHe
HATPHjyMOBHX aTOMa KOjH M3 OCHOBHOT CTama °S mpemase y mobyheno P crame. Ox
1929. roauHe MOKyIIaBaJIO Ce ca EKCIIEPUMEHTHMA 33 PE30HAHTHY aIlCOPIIIU]y Y—3paKa
anu je matu (GeHoMmeH jeaBa O6wo yowsuB [143,144]. Tex je 1957/58, pekio 6u ce
CacBUM CIIy4ajHO, PE30HAHTHY amCoOpIIHjy Y—3paKa €KCIEPUMEHTAJIHO je CHUMHO U

o6jacaro Rudolph Ludwig Mdssbauer [145,146].

3.3.1. Hyxkneaphna pe3oHaHTHa arnicopminja y—3pakKa

O0jammeme peHoMeHa Pe30HAHTHE arCoPIIHje Y—3paka Mopa Jia je y CKIamy
ca 3aKOHMMa KoH3epBanuje. Heka moctoju jearpo Mmace M koje ce kpehe op3unom Vy y
npaBlly x—oce U eMuTyjyhu y—3pak y mpaBily x—oce npenaszu u3 nodyhenor crama €,y

OCHOBHO cTame €y [la OM BaXMO 3aKOH OJpKama HMITyJca JIaTo je3srpo Mopa naa

ocTBapH y3mak ca exeprujom (1/2m)Ve?2 Jakre, mpema 30UV 4 30E™ je:
€
mV, =—+m(, —Vg)
. ¢ . 3.79
€, +EmVXZ =€, +€, +Em(VX —V,)?
Komnunanujom jennaunna 30U u 30E nobuja ce jeanauynHa:
€ =€ -€,-6 +€, 3.80

€Rr je eHepruja y3Maka, W BeHa BpeaHocT je 1/2mVg’, nok je €p enepruja Doppler—osor

nomaka BenmuuHe MV, Vg. M3paxkeHo mpeko eHepruje y—3paka, nobujajy ce cueache

BPEIHOCTH:
€ V,
€, = 2m702 n € =€, 3.81

¥V 3akoH oJprkamba HMITyJICa

XV 3aK0H OIpKarba EHEPTHje
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AKO ce aToM eMHTep Hajla3W y CTamky MHpOBama, Vx = 0, oHJZa HEMa HH EHEpPTrHuje
Doppler—osor momaka, €p = 0. Y ToMm ciydajy, EeMUTOBaHH Y—3paK MpeMa jeAHaYMHU
3.80 Hocuhe eHeprujy jeqHaKy €HEpryju HYKJIEapHOT Mpeia3a YMameHy 3a €Heprujy
y3Maka jgaror jesrpa, €, = €p-€r. Crekrap TakBuX 3paka 0M0 OM y3aH MUK ca MYHOM
LIMPUHOM Ha 1010BUHH BrcHHE™ " [, jeqHaK NPUPOHOj WMpHHH, I}, SKCIATOBAHOT
HyKJIeapHOT cTama. J[a Om ce ocTBapwiia pe3oHaHTHA HYKJI€apHA arcoprija, je3rpo
arncopbep O0u o7 y—3paka Tpebasno 1a mpUMH €HEeprujy TpaH3UIIKje Kako O U3 OCHOBHOT
cTama mpenuio y oapeheno nodyheno crame. Kako he neo enepruje mobujeHor ox y—
3paka je3rpo Ja TPOIIH Ha Y3MaK, ja OM ce OCTBApHO Mpeia3 eHepruja ancopooBaHOT y—
3paka mMopa na Oyme €,=€p+€r. Crtora je pasnMka y €MHTOBAHO] U alcopOOBaHO]
eHepruju jennaka 2€r. @yHaaMeHTaIHH yCIIOB 1a OM ce Jecuia HyKiIeapHa pe30HaHTHA
aricopIILMja y—3pakKa 3a jesrpa y Mupy je:

T, >2€, 3.82

BepoBatHoha 3a pe3oHaHTHY amncoOpNLHWjy MPOMOPLMOHATHA je YAeTy NpeKianama
nukoBa arncopruuje u emucuje [106e]. Hajnosnartuja MOssbaer—osa mpoba ganHac je
M30TOII °'Fe ca y—3paKoM, HACTAIINM Y IPEJIasy ca MPBOT MOGYHEHOT y OCHOBHO CTabe,
enepruje €, = 14.413 keV, u npupoxane wupuHe [, = 4.67x107 eV. Enepruja y3maka
mpu oBoM mpemasy je €r = 1.92x10° eV, Te ycmoB 3a HyKieapHy pPE3OHAHTHY
aTICOPIIHjy y—3paKa JaT jeHadnHoM 3.82 HUKaKo He MOXKe OuTH ycmymeH. Ctora ce u
OBa arcoprurja He MOXKE EKCIICPUMEHTATHO H3MEPHTH.

CnoGomHN aTOMH CBAaKako HE MHpYjy, Beh ycieln TepMaaHOr KpeTama UMajy

Maxwell-oBy pacnioneny op3una Vy:

exp(— m V)dv, 3.83

dav, =
PV, 2nk T 2kgT

Doppler-oBum edekxtom, 3060r TepmanHe pacmojenae OpsuHa, Hactahe ysehame
BpEIHOCTH [ ariCOPIIIMOHOT M eMHCHOHOT MuKa. tbuxoBa npupoana mupuHa u3ryounhe
ce y Doppler—oBoj muputu 1aToj U3pa3om:

A€, =4./E K, TIn2 3.84

Kox u3otoma °'Fe Ha cobHOj Temmeparypu A€p ~ 2.4x107 eV mrro je cBakako Behe ot

2€R, Te ce EMHCHOHAa W alCopIHOHA KpHUBa JEIMMHYHO IMpeKiamajy, INTO Jaje

X enr, akponnm fwhm
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MOTyhHOCT 1a HyKJIeapHa pEe30HAaHTHA arcopIiHja y—3paka Oyae eKCIEePUMEHTATHO

yOYCHa.

A
N

A €R
< V- | €y |—>

Cnuka 3.12. Hykneapua pesonanmua ancopnyuja y—-3paxa. Y ciyuajy cioo6oonux

jezeapa emumepa u ancopbepa HeMUHOBHA je Nojasa y3maxa jezepa.

[MnoHMpCKH eKCIIEpUMEHTH y OBOj 00JIaCTH 3aCHUBAJIM CY CE HA MPEBA3UIAKEHY
y3Maka jesrpa. ExciepuMeHTH ce Jiesie Ha OHE W3BEICHE y—3palliiMa YHjHu je U3BOp UCTU

THII je3rpa ¥ Ha OHE U3BEJCHE 3aKOUYHMM 3pademheM’

, OTHOCHO oj1abupoM ojapeheHor
Y—3paka U3 CIIeKTpa 3aKOYHOT 3pauema. Kox ekcriepiMeHara U3BeIEHUM ca eMUTEpUMa
KOjH Cy U30TOIH UCTE BPCTE Kao U ancopoOepw, mpBa uzieja je omwia ga ce Doppler—osum
e(eKTOM HAJOMECTH €HEeprja y3Maka Tako IITO C€ W3BOp MOHTHPAO Ha BpPJIO Op3e
porope [144,147]. JoOujame jesrapa eMuTepa BEIUKHX Op3uHA y MoOyheHOM cTamy
01O je ocTBapeH W MmyTeM HykjeapHHX peakiwuja [148]. Jenan ox HaumHa 3a qo0ujame
eMHuTepa y KpeTamy je W U3 y—KackaJa y KOojuMma je eHepruja mpBor 3paka Beha of
€Hepruje Ipyror, pe30HAHTHOT, 3paka. Y OBHM EKCIIEPHMEHTHMA CE€ CHEpruja y3maka
O]l TIPBOT Y1—3paka KOPHCTH 32 MPEBa3WIAKEHE y3Maka Kao ycJoBa 3a PE30HAHTHY
armcopriujy apyror yx—3paka [149]. Ipyra wunmeja ce Oa3upaiga Ha TOMe Ja ce
nosehamem Temmnepatype noseha u Doppler—oo npommpeme, ogHocHO na ce noseha
30Ha mpekianama nukosa [150]. MuaTtepec 3a u3Bolheme eKcliepuMeHaTa ca HyKJIeapHOM
PE30HAHTHOM arCOPIIIMjOM W PE30HAHTHUM pacejarbeM TOKOM IIECTe JCICHH]E

JIBa/IECETOr Beka OMO je pajy ca3HaBamwa TOTAIHUX Ipeceka MoMohy KOjux ce pauyHajy

IMIMPUHE U BpEeMEHa XMBOTa MOOyheHuX crama, MOrOTOBO OHHMX CTama 4Yhje je BpeMme

X hremsstrahlung
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sxuBota 7 < 107°

s [151]. MehyTtum, cBH OBH CKCIEPUMEHTH Kao M €KCIIEPHMEHTH ca
3aKOYHHM 3PaueHhEeM OJUIMKOBAIN Cy C€ HUCKHM OJ0pOjeM, KOjU C€ HHUje 3Ha4ajHO
pa3IUKOBA0 OJ IIyMa, M jaKo JIOIIOM EHEPrujckoM pesonymnujom. MOssbauer je
otkpuheM Oe3y3mMayHe HyKJIeapHE PE30HAHTHE aIrCOPIILHje Y—3paKa MPaKTHYHO PELIHO

po0JieM KOMIIEH3alll]je SHEPrHje y3MaKa.

3.3.2. Mdosshauer—oB edekar

Enepruja jona yrpaleHor y kpuctanHy cTpykTypy je pena 1 go 10 eV. Ykonuko
ce eMHUTep HaJla3W y KPUCTATHOj PEIIECTKH U eMHUTyje 0e3 y3maka, ()eHOMEH ce MOXKe
ympoirheHo 00jaCHUTH Kao J1a JOH HeMa CBOjy Macy, Beh macy unTaBor KpucTaia, Kora

y Hajmamem umne 10" joma. Y TakBoMm ciydajy ¢y m €r u €, 3aHeMapJbUBH, IO]

yCIOBOM Jia BpenHoCcT €, HUje BUCOKA, OMHOCHO 1a €r HHje Behe ol eHepruja Bese. Y
CYIITUHH, je3rpO HHUje KPYTO BE3aHO y KPHUCTAIHO] pElIeTKH, Beh cI000IHO BpIIN
BuOpamuje. Kaxo je cpeamu nomepaj Bubpupajyher jesrpa ycpenmeH 3a BpeMe KUBOTa
noOyheHor crama jeHaK HyJIM, UMITYJIC Y3MaKa je3rpa ce MpeHOCH Ha YUTaB KPUCTAJL.
CBakako W eHepruja y3Maka jesrpa he OuTH mpeHeTa Ha YMTaB KPUCTAJI TIe MOXKE Jla ce
HNOTPOIIM Ha 3aHEMApJbHUBY TPAHCIALM]y YHTAaBOT KpPUCTala WIM AaKO YCJIOBH
3a/10BOJbaBajy Ha BUOpALMOHY €HEpPrujy Kpucrtana. BubpainoHa eHepruja Kpucrania je
KBaHTOBaHA, LITO 3HAYM Ja KPUCTAJl MOXE Ja MpUMH camo ojapehene enepruje. Y
CIy4ajy Ja eHepruja y3Maka HHUje 3aXTeBAaHOT pella BEIUYHMHE Ja TOoOyaW BHINA
BHOpalMOHa CTama, NMPEHOCH C€ Ha YNTAaB KPHUCTAJ KOjH BPIIM 3aHEMApJbUB y3MakK
[152]. TIpema mpoctom Einstein-oBom Momeny, BHOpallOHE €HEpruje KpHcTaia ce
MOTy MemaTh 3a AuckperHe BpeaHoctu 0, +hw, +2hw, utn. Yikonuko je €r < hw, Ha
BUOpallMOHa CcTamka KpUcTajla MoXe /1a ce npeHece win 0 uiM /i, anu He U BPEIHOCT
usmelyy. Heka je f ¢ppakumja y—dhoToHa koju cy emuroBanu/ancopboBanu 6e3 Tpanchepa
eHepruje y3maka, 138. 0-0 ¢ponoHcku npenas, ouna he (1-f) borona npenern /o, jenan
¢oHOH (Y TpBOj ampoKCHMAaIMju 3aHEMapyjeMO YMHOIIKe Buier pexna). Kox
KOJICKTUBHUX €MHCHOHHX TIpOLIeca, Cpemha MPeHeTa eHepruja mno porahajy nma tauny
BPEIHOCT eHepruje y3maka cioboanor atoma [153]. Crora je €r = (1-fhw, ogrocHo f =
1- €r/ hw. 3a TuNIMYHY pelieTKy, eHepruje €r u hw cy y HHTEpBaly 01 10° no 10 eV.

dakrop Oe3ysmaune ancopmnimje fo wim emucuje fe je W HajBakHMjH TapameTap
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Mdossbauer—-oBe cmektpockonuje, Koja omoryhaBa Mepema BHCOKE CHEPIHUjCKe

pe3onyiuje, pena 100 - 10",

3.3.3. Mdossbauer—oB 6e3y3maunu daxtop f

besysmaunu (akrop mpencraBiba (ppakiujy HyKJI€apHHX TIpena3a Koju Cy ce
Joroan 0e3 y3Maka. Y caMOM pa3BUTKY TEOPH)CKOT oOjamimkema edekra, Taj GpakTop
3ao ce Debey-Waller-oB ¢akrop, ¢, mo cimuasoM dakropy Koju je 6HO MO3HAT W3
€IACTUYHOT pacejama X—3paKa U CIopuX HeyTpoHa y kpucrany [154]. Jla 6u objacHmo
pesynTare cBor ekcrnepumenrta, Mossbauer je mpommpuo Lamb—-oBy teopujy [155]
eMHCHje Y—3paKa M3 pe30HaHTHOT 3aXBaTa CIIOPUX HEYTPOHA Y KPHCTAIY Ha PE30HAHTHY
arcopniujy y—3paka y Kpucrany. Y TEOpHjCKOj TUCKYCHjH IMINPHUHE SKCIICPUMEHTATHHX
JIMHU]ja ¥ BUXOBUX WHTE3UTa KopucTro ce Debey—Waller—osum akropom.

Tperupajyhu  xapmoHHWjcke BuOpammje je3rpa METOJO0M  KOXEPEHTHHX
KBAHTHOMEXAaHMUKHX CTama 100Hja ce u3pa3s 3a Oesy3maunu paxrop, f = exp(-k><x>>).
Jlerasbu u3Bohewa Aatu cy y npuiory 6.

Kana je jesrpo Be3aHO y KpUCTalIHO] CTPYKTYpPH, Yy 3aBUCHOCTH O] TEPMATHOT

KpeTama, |-To jesrpo umahe momepaj U(I) Y OJHOCY Ha CBOj PABHOTEXKHH TOIOXa]j | ,
ca TpeHyTHOM mo3umujoM R, =1 +0(l). HakoH emucuje y—3paka jesrpo mpenasd u3
MOYETHOT CTama |I> y KOHayHO CTame | f>, JIOK pelIeTKa MOXKe J1a MMa oArosapajyhu
(OHOHCKH TIpeJia3 U3 CTama |ni> y CTamke |nf > . OBa j1Ba mpernasa cy 1o cB0joj (pu3udKoj

OpUpOJIM HE3aBHCHA jellaH OJi JIPYror, T€é UM MaTpHIle Ipejiaza HUCY CIpPETHYTE,

<nf |exp(—i|2|§,)|ni><f |a(k)|i). BepoarHoha ()OHOHCKOT Ipenasa HaCTANOr TAKO WITO
ce MocyIe eMUCH]e Y—3paKa MOMeHaT /iK TpeHeo ca je3rpa Ha pelieTky, je:
. 2
p(n,,n) = |<nf |exp(—|kR,)|ni>| 3.85

Kao mro je Beh peueno, penaruBHa BepoBaTtHOha 3a y—emrucujy 6e3 y3maka je ¢axtop

0e3y3MauHe eMUcHje:

f=>>np, (r)|<nf |exp(-iku(1))|n, >|25(€f ~€) 3.86
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M0jE€THOCTABJBCHO je y3uMajyhu emutepa y IEeHTpY, Tj. ﬁl =U(l). MouyerHo (hoHOHCKO

crame Ha Temneparypu I mma auctpubyunjy p, (T). Ilpojeximja nomepaja U(l) na

—

npaBai] K MoXe J1a ce pa3BHje MPEKO HOPMAJIHHMX KOOPAWHATA, JOK CBaka HOpMaHa
KOOpIMHATa MOKE Jia Ce TMPEICTaBH IPEKO OoIleparopa aHMXWIAIMje W Kpealuje.
®DoHOHCKA CTama Ce MOTY Pa3BHTH Y KOXCPEHTHOM 0a3uCy, INTO OJAKIaBa pavyyH y
oBoM mpocTtopy. Ha kpajy xommmkoBanor pauyna [106f], ca cyme mo HopmaiHUM
MojJamMa MOKe J1a ce mpelje Ha MHTerpai mo (GppeKBeHIjaMa ca I'YCTHHOM cTama J(w).
VY3umajyhu Debye—es moaen uBpcror Tena kao majaeko pealrcTHUHUjU Hero Einstein—

OB MOJI€JI, Ca TYCTUHOM CTama:

2
g(w) = 3a; (0 < wp) 3.87
o

D

nobuja ce dopmyna 3a dakTop Oe3y3mMadyHe e€MHCH]jE/ariCOpIIIHje ca KOjOM C€ YeCTO

KaJIKYJIUILE Y TIPaKCu:

2 65T
fooxpl-—on gy L | T2 1y S 3.88
2k, 6, 0,) 1 (-1 kT

Debye-Ba Temmneparypa je nedunucana ca hwp=Kgfp u mpeacraBba Mepy UBPCTHHE
Bese. Hajeuina noznara Debye-Ba temneparypa je 3a mujamant u uzHocu 6p = 2230 K.

3a °'Fe ybaueror kao Heurcroha y aujamManT, Ha co6HOj Temmepatypu f = 0.94.

3.3.4. Unresurer u mupuna Mossbauer—ose nuauje

Jla Ou Hacranma nuHMja y MOssbauer—oBoM crnekTpy, moTpeOHO je nma ce y
0e3y3MayHOM TIpOlleCY EMUTYje JIMHHMja IupuHe [, 4YWja ce eHepruja MOoJyJupa
Doppler-osum edexrom, €,(1+v/C), n koja he y Ge3y3mMayHOM IpOIECY arcopImyje
Ooutu ancopOoBaHa ca mupuHoM [ ;. PerucrpoBana nuHuja umahe mupuHy HE Mamy O]
I’ = ['+I, [106g9]. Ja Ou w3paswiu IIUMPUHY PETUCTPOBAHE JIMHUjEC Yy jeAMHHIIaMA
6p3uHe, KopucTHMO ce cienehoM KoHBepsujoM 3a ° Fe: c(7 /€,) = 0.194273 mms™.
CrtBapHa mupuHa MU3MEpPEHE JIMHUjE j€ yCIieJ] KOHBOJIYIIMj€ WHCTPYMEHTAJHE IIHPUHE

gewrro Beha.
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CBako eKCIMTOBAHO cTame emMuToBahe MuHU]y mpupoaHe mupuHe /., oBe3aHe
nmpemMa penanuju HeoapeheHocTH ca BpeMEeHOM JKMBOTa cTama, [ .7~h. EmurToBana
JUHH]ja HUje MOHOXpoMaTcka, Beh uma Lorentz—oBy auctpuOyiujy mmpuHe:

I 1

L(€)d€E = 2; - CY)Z TT7a de 3.89
ITpecek 3a arcopriujy y—3paka aat je Breit—-Wigner—osom dopmyiom:
2
o, (€)= € Ciﬂ;z/j— . o, 3.90
ca MaKCHMAJTHUM IIPECEKOM 3a PE30HAHILY:
A% 1+21, 1 391

Oy =—
2n1+2|g 1+«

rae cy: €, u A, eHepruja M TajacHa Hy»KHMHa y-3paka, le n lg cy BpemHocTn cnmHa
noOyheHOr 1 OCHOBHOT HyKJICapHOT CTama, U o KoeQHlMjeHaT UHTepHE KOHBep3uje. Y
ciydajy rae cy o0a, eMuTep U arcopoep 3aHeMapibHBe 1e0JbUHE CIEKTpaIHA JHHU]A Ce

ormcyje cieaehom KOHBOIYIIHjOM:

r,+r,,,
T I ( 2 )
L(€ —x)o(x)dx = : o, 3.92
I +T
—0 ra+re (€_€y)2+( a+ e)2

[To ob6nmky, mobOujeHa nuHUja je Lorentz—oBor Tuma ca IMPUHOM JIMHHUjE KOja je HE
Mama 0] 30Mpa eMUCHUOHE U aricopOoBaHe JHUHH]E, [ +1 5. IHTe3uTeT eMUTOBaHE JTUHU]C

NPOTOPIIMOHATIAH j€ BEPOBAaTHOMM 3a TpaH3WIM]y ojapeheHe MyJITHUMONAPHOCTH W3
HYKJICAPHOT CTamba |I1, m1> y CTame |I2,m2>:
2 i 2
P =[(1,m, Lm[1,m,)|" R (8, ¢) (1, ||L]|1,) 3.93
rae cy <Ilm1,Lm|I2m2> Clebsch-Gordan—osu koedummjentn, F'" (6, ¢)je yraoua
aucTpuOynuja mpaBama (neduHMCaHa y TpwiIory 2), a <I1||L||I2> je pemyKoBaHH

MATPUYHH CIEMEHT KOjH He 3aBHCH OJ MAarHeTHOr KBaHTHOr Opoja. Kox °'Fe
Mossbauer—osa Tpansuimja je marmetHa aumoiana, M1 (L = 1), ca mamom npumecom
CNICKTPUYHOT KBajpymoimHor mpenaza, E2 (L = 2). ¥V caywajy mnpamkacTux
MOJIMKPUCTATHUX y30paKa, ycjiea HaCyMHYHE OpHjeHTaluje Tpeda HHTETPAIUTH IO

CBUM cepHHUM MoNapHUM (6,¢) yriIoBUMA.
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Cnuxa 3.13. MOssbauer—os mpancmucuonu excnepumenm. Ilpexianarvem
ancopnyuone u eMucuone JuHuje yuja je enepeuja moouguxosna Doppler—osom

opsunom, nacmahe nunuja 2I" epeonocmu. Cruxa nanpasmena no y3opy Ha

pegpepenyy [115c¢].

VYxonuko amcopbep HHMje TaHaKk Hacrahe WM3BECHE NMPOMEHE Yy HWHTE3UTETY U
00uKy criekTpanHux auHuja. Heka je lo yKynmHHM MHTE3UTET CBUX €MHTOBAHUX JIMHU]A,
on kojux je dpakumja |, emuroBaHmMxX 0Oe3 y3maka ca cienehom Lorentz—oBom

TUCTPUOYILIHjOM:
\"
I, = feIoL(C-ECY) 3.94

rne je fo Oesysmaunum ¢akrop emutepa, a (v) Doppler-oa Op3una wu3Bopa.
[Ipomarupajyhu kpo3 arcopoep y—3pamy MOTy J1a HECTaHy TakKo IITO Cy 3axBaheHu wim
HEPE30HAHTHOM aTCOPMIIN]OM, MPETEKHO (POTOCTEKTPUUHUM €PEKTOM, YHjU je MACEHU
aTCHyalluOHH KOC(QHUIMJEHT Wa, WM PE30HAHTHUM 3aXBaTOM ca arCoOpIIUOHUM
KOS(UITH]EHTOM PE30HAHIIC (-

lLlI’ (C) = naﬁlga (C) 3'95
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Na —je 6poj MOssbauer—oBux jesrapa 1o jeAuHUIM Mace arcopoepa, a f, je 6esy3maunu
daktop amcopbepa. Ysumajyhu oba mporieca HpHIMKOM Ipojlacka Kpo3 arcopoep

ne6spune d (mg Cm'z), WHTE3UTET JIMHU]E OMaja Mo eKCIIOHEHIIN]aTHOM 3aKOHY:
v - d
I (Ev,d)=F, I,L(€ - ECy)e (katst) 3.96

3a HeKy BpEIHOCT Op3WHE M3BOpa V MHTE3UTET JIETEKTOBAHUX 0€3y3MayHHX y—3paka je

WHTETrpaJl IO CHEPTHUJU:

I (v,d) = f I (€,v,d)d€ = f.I,e*'T(v) 3.97

—00

rae je T(V) TpaHCMUCHOHY HHTETPA:

T() = [LE-2€)e " O'de = [ LE 2 €,)e 7 de 3.98

ca mapametpuma ty = Nyfaood (epexruBHOM HEb6BUHOM) U 0(€) = 04(E) 0o (HOpMUpaHU
HpeceK 3a arncopiiujy).

Ocrarak y—3paka, KOjU jeé €MHUTOBaH O] CTpaHE je3rpa Koje NMpH EMHTOBAmbY
UMajy y3MaK, YMHE MHpYy IUCTpHOynHjy mo eHepruju. OBakBH 3panyd MOTy OWTH
arcopOoOBaHM y y30pKy CaMO y HEPE30HAaHTHUM IPOIECHMa, HITO FHUXOB HHTE3UTET
HaKOH ITpoJIacKa Kpo3 y30paK YHHU HE3aBUCHUM OJ1 Op3MHE H3BOPA V:

I(d)=1,01— f,)e ™" 3.99
[Ton ycnmoBom pna je edukacHocT Opojauya y pgatoMm eHeprujckom ormcery 100%,

PETUCTPOBAHU UHTE3UTET O CTpaHe JeTekTopa he ouru:

I(v,d)=1_(v,d)+1 (d)=1,00- f, + £, T(v))e™ 3.100
npu uemy je I(c0,d)=exp(-u,d) ocHoBHA MuHMja crekTpa, ogHOocHO hor ™. Kana je t; <
1, pamuMo y ampoKCHUMAaIMju TaHKOT arcopOepa. Tako Hacrane JUHHjE UMajy OOJIHUK

Jlopennujana. [ToBpmrHa JInHU]E ce padyHa IO 00pacIyy:
Alt,)=f.I tae ( ta)(J (ita)+J(ita)) 3.101
= n-2exp(——= =2 2 :
a et ats, p 5 (Poll5 15

rae cy Jo u J1 Bessel-ose dyukumje nynror u npsor pema. Ca mopactoM eeKTHBHE
neOJpHHE y30pKa MOBPIIMHA JIMHKU]E PAacTe ajld Tako Ja 3Ha4jHO OACTYIA OJ JIMHEapHe
3aBUCHOCTH KOja je KapakTepHCTHYHa 3a oOylacT TaHKor armcopbOepa (ciuka 3.14).

Jluauja 3aapxkaBa Lorentz—oB o6muk cBe 10K je ehekTuBHA NedsprHA y30pKa t; < 10.

¥ enr. spectral baseline
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Cnuka 3.14. INospuwuna MOssbauer—ose aunuje A(ty) y pynxyuju 00 egpexmusne
Oebwune y3opka ta. I pagux npeocmasmwa gpynxyujy usz jeonavune 3.101 y xojoj
Jje speonocm 3a Tl jeonaxa 1. Ilpeyzemo uz: Yang, Yi—-Long Chen and De-
Ping ( 2007) Mdssbauer Effect in Lattice Dynamics. Wiley—-VCH Verlag GmbH
& Co. KGaA, Weinheim, Germany.

3.3.5. Tloska Ha MecTy je3rpa > Fe y y30pKy

Kao mTo je Beh peueno y Tpehem mornasiby, uHTepakiuja wusmely
€JIEKTPOMArHeTHOT TO0Jha KOj€ TOTHYE OJl EJIEKTPOHA WM jOHa OKO je3rpa mpode u
SJICKTPOMAarHeTHUX MOMEHara jesrpa mpobe m3a3Bahe BeoMa Mayie TepTypOaruje
HYKJI€apHUX CHEPrujCKHX HHUBOa y Topehemy ca eHeprujamMa HyKJIeapHUX Tpeliasa.
Enextpuuna monomnonHa (Eg), MarHetHa aumonHa (Mjp) M €IEKTpUYHA KBaJIPyIOJHA
(E2) cy nmomuHanTHe XureppuHE HHTEpaKIMje M OHE IOMEpajy W/WIM pa3lBajajy
HyKIIeapHe CHEprujcKe HuBoe. ° Fe — Mossbauer—oBa crekTpockomuja je Beoma

OCeTJhbMBA Ha JlaTe MepTypOalyje u BeoMa je KOpUCHA 3a BUXO0BO Ipaheme Ko je3rpa

>"Fe [123b].

3.3.5.1. N3omMepHH nomak

EnextpuyHa MOHOIONHA WMHTEpakKlWja je omucaHa jenHadyuHoMm 3.29. Pamm

M0j€THOCTABJbEHA, HEKa CE Je3TPo alpoKCUMHUpa YHU(GOPMHO HACIEKTPUCAHOM ChepoM

pamjyca Ry. Unan <r’> Moxe fa ce ampoKCHMHpa ca 3/5R} [115d]. Hajuemha o3naka

KOja c€ KOPHUCTH 3a XEMH)CKH M30MEPHHU MOMaK je€ J 3aTO IITO acolldpa Ha BpJIO Malie
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MIPOMEHE Y CHEpPruju Koje Ccy peaa 10% eV. EnextpuyHa MOHOIONMHA WHTEpPAKITH]a
u3Mel)y jesrpa W HEroBe OKOJIMHE j€ TPOW3BOJA JIUCTPUOYIHMjE HYKJICapHOT
HaEJIEKTPUCakbha U TYCTUHE EIEKTPOHCKOT HAeJIeKTpUCamka Yy je3rpy. 3anpeMuHa jesrpa u
CpelbH KBajpaT pajaujyca 3aBHCe O] CTama je3rpa, Ma y OIIITeM CIydajy je Rg2 #Re%
Enepruja y—3paka eMUTOBAHOT M3 je3rpa U3Bopa y moOyheHOM cTamy JaTa je eHeprujomM

npenasa:

€, =€, + 1018 Ze* lw (0)[; (R? — R?) 3.102

0

Caunuan u3pa3s je 3a je3rpo ancopbepa:

€, =€, NP lw (). (R? - R?) 3.103
10¢,

Y o6a u3pasa je €y eHepruja npenasza cio00THOT OTONENOr je3rpa. Pasnuyntu xeMujcku
cacTaBM y KOjUMa Cy je3rpa eMmmrTepa W arcopOepa goBemhe 0 pa3sIUdIUTHX
€JICKTPOHCKUX TYCTHHA y CaMOM je3rpy eMuTepa u ancopoepa, omHOCHO €5 # €. 3060r
Tora, pe3oHantHa MoOssbauer—osa nunuja y crnektpy Hehe 6utu Ha HynToj Doppler—
0BOj Op3uHM, Beh je momepeHa 3a den = €4 — €s. Kopuctehu ce cinenehoM KoHBEHITH]jOM:
Re—Rgy=4RuR. + Ry = 2R, nobuja ce KOHAaYHU U3pa3 32 XEMH]CKH H30MEPHH MTOMAK:
5 = 28 (O ~ ( OIR () 3.104
S¢, R
Kako 6m ce m3berao yTuiiaj u3Bopa, jep pasIuyuTe jgadopaTopHje MOTY J1a KOPHCTE
pa3n4yuTe MaTpulle y Koje cy yrpaljeHa paguoakTUBHA je3rpa, KOPUCHO je pe3yJrare
NpUKa3aTu y OJHOCY Ha pedepeHTHH y3opak, Taunuje a—Fe. [Ipumemyjyhu jeanaunny
3.104 3a Oa ¥ Oy-Fe Y U3PA3Y Och = OA - Og-Fe IOJIA3H JIO TTOTHPAFHA WIAHOBA KOJU MOTHIY
O]l eJIEKTPOHCKE TYCTHUHE y je3Tpy H3BOpAa.

[MpunukoM m3BOhema M3pa3a 3a XEMHjCKM H30MEPHH IOMaK HHje ypauyHara
KOpEKIMja 3a PENaTUBUCTUYKO KpeTame eleKTpoHa. Kako ocuM S—ejekTpoHa u
PENaTUBUCTUYKHM P—eJIEKTPOHU MMajy U3BECHY BepoBaTHOhY 1a MpoBexy HEKO BpeMe y
jes3rpy, MOTPEOHO je U3BECTH PEIATHBUCTUYKY KOPEKIIH]Y 32 XEMHU]CKH U30MEPHHU TTOMaK

y oaroBapajyhem uiany penaiyje:

—ely(n)f =y O)f (1——(—) « Z 1+ 9“ E)E) ) 3105

62



VYcerBapu, eHepruja Koja oJroBapa XEMHjCKOM HM30MEPHOM TIOMaKy KOpHTYje ce
auamoneM S(Z), koju ce HasuBa Shirley—jes xopeximonn wian [156]. 3a *'Fe opa
Kopekimja uzHocu 1.29. Doppler—o momak apyror peﬂaXXXi, 0sop, j€ TIoMepame MuKa

1o

a-Fe

aQ

transmission —

Relative

0 8 Velocity ( mms-!)

Cnuka 3.15. Enexmpuyna mononoana unmepaxyuja usmelhy naeiekmpucaroa
jesepa u enekmpoHcke eycmune y camom jesepy u oozosapajvhu Mossbauer—os
cnekmap. oama unmepakyuja npouszeeuihe nomeparbe NO eHepPIUjCKoj cKaiu
HyKIeapnux cmarba. Mepene epedHocmu usomepnoz nomaka Hajueuthe ce
pegepuuty y o0HOCYy Ha 8pedHoCm umeperny Ha o—Fe na coonoj memnepamypu.

Cnuxa nanpaemwena no y3opy na pegepenyy [115e].

ocu Op3uHE, OJJHOCHO €HEpruje W MMa MOPEKIIO y TePMAIHUM OCLMIAIjaMa je3rpa Ha
temmnepatypu 1 [123cC]. y—3pak kojer je eMUTOBaO aToM Koju ce kpehe Op3uHOM U 1o

YIJIOM . Y OJTHOCY Ha TIpaBIl Y—3paka umahe (ppeKBeHIIN]Y:

y=y, & 3.106

u
1-—-cosa
c

rae je vo ppekBeHnuja y—3paKa Kojy 6 umao 3a atoM y mupy. Kako atom y pemietku

KOji MMa dpekBenIujy ocumroBama 10" Hz, 3a Bpeme xmuBoTa mobyheror crama °'Fe

i the second order Doppler shift
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(pema 7 = 10”7 S) HampaBH OKO MHJIMOH ITUKJIyCa, TaKO Ja CE€ Y CKCIIEPUMEHTY MOXKE
JIETEKTOBAaTH CaMO BPEMEHCKH ycpeameH edekaT. Y HepeTaTUBHCTHUKOM JuMecy (U <<
C), nobuja ce hopmya:
) )

vzvo(l—z—cz) = A€y =—F€Y 3.107

WM U3PAKEHO Y jeJMHUIIaMa Op3uHe 100Hja ce n3pa3 3a IoMaK Jpyror pena:
— <u_2> 3.108
SOD 2C
300r HEraTHBHOT Tpel3HaKa, ca MOpacTOM TeMIIEpaType dsop omazaa. [lapamerap koju
nobujamo y MOsshauer—oBoM eKCIIepUMEHTY je 30Up XEMHjCKOT M30MEPHOT NoMaKa U
Doppler—oBor nomaka npyror peaa u Hajuemihe ce HazuBa u3omepHH nomak (IS) mm
nearpanrau nomak (CS). Oa enepruja ce y Mdssbauer—oBoj crekrpockonuju mepu
Doppler-osom 6p3urom y [mms™] [123d]:
Oy, + A€ c
€

Y

S = 3.109

y3eBIIH 11a je (C) Op3uHa CBETIIOCTH Y BAKyyMy.

3.3.5.2.  KsaapymnomnHo 1ename
Bpenuoct crmna nodylheror mykireapror crama Mosshauer—ose npo6e *'Fe je
3/2, MOK je CIMH OCHOBHOT HYKJICApPHOT cTama 1/2. XaMWITOHWjaH YHCTE CICKTPUIHE
KBaapynoiaHe uaTepakimje (jen. 3.42) 3a crame crnrHa 3/2 ¥Ma y IpBOj almpOKCHMAIIHjU
er3akTHO peteme (jen. 3.49) [106h]. OBaj kBapTeT cTama ce MO/ ACjCTBOM CICKTPHIHE

KBaJIPYIIOJHE WHTEpAKIMje Iiena Ha JBa JIBOCTPYKO JETCHEPHUCAHA IOJCTaba:
|3/2,im3/2> u |3/2,im1,2>, 360r M uiaHa y W3pasy 3a CBOjCTBEHY eHEprujy. Y

OCHOBHOM cTamy je Q = 0, ma oHO ocTaje HemoLenaHo.
Pasnuka y eneprujama nodyheHux nogHuBoa je:

1 2

A€o =€,(3/2) - €, (£1/2) = e0¥, 1+% 3.110

VY ekcniepumenty MOssbauer—oBor edekra gara pa3imka y eHeprijaMa MOoKe ce MEpHTH
Kao pa3Mmak m3Mmely aBe pe3oHaHTHE JIMHHUje KOje YNHE T€OMETPHjCKY (HUTYpy Ha3BaHy
KBaJpynonHu JyOmer. JlaTm pa3smMak HaszuMBa ce KBaJApyIOJHO Lename A€q Uy

M@éssbauer—oBom excriepumenTy Buau ce y [mms™] [123e]:
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(') f'; Velocity (mms-1)

Cnuxa 3.16. Ksadpynonno yenamwe nobyhenoe cmarwa (I=3/2) xod °'Fe u

oozosapajyhu MOssbauer—os cnexmap. Cnuxa Hanpasmena no y3opy Ha

pegpepenyy [115f].

MehycobHn uHTE3UTET NUHMja ayOiera 3aBucuhe 0]l MEPEHOT y30pKa. ACHMETpUYHE
JUHH]E jaBJbajy Cc€ KOJI MOHOKpPHCTAIa M CIpalIeHUX y30paka ca TeKCTypoM. Takohe,
edekar Goldanskii—Karyagin, 1j. mojaBa anusorpomnHor 6e3y3madnor (akropa f, ycien
pPa3IMYUTUX aMIUIUTYyJla OCIHJIOBaEka aToMa Yy KPHCTAIy Y Pa3JIUYUTHM IPaBIMMA,

MOXKXE JOBECTH 1O JII/IHI/Ija pPas3siinuuTOr UHTC3UTCTA.

3.3.5.3. Zeeman—oBo Lelame

[Torpeban ycinoB 3a MarHeTHy MAMIIONIHY HWHTEpaKLH]y HYyKJIeyca ca HEKUM

MarHeTHHUM IOJbeM HHAyKIMje B, je ma je jesrpo y cramy ca crmuHom | > 0.

XaMHUITOHUjaH OBE MHTEPAKIMje UMa CBOjCTBEHE BPETHOCTH JCPUHUCAHE jEIHAYMHOM
3.15. Eneprumja 3aBuCH O] CHHUHCKOI MarHeTHOT KBaHTHOT 0oja M, Tako na he
SHeprujcKa CTama y OBOM HyKJIeapHOM ZEeeman—oBoM Iienamy OUTH pa3MakHyTa 3a:

ACmag = _g:uNBeff 3.112
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wTo je MepsbrBo y Mosshauer—osom excriepumenty [123f] y [mms™]:

A€,
Amag = TQC 3113

Y

To6yhero crame °'Fe ca crimHOM 3/2 y MarHeTHOM 10Jby Tofenuhie ce y dernpe
MarHeTHa MOoJCTama. Kako MarHeTHHW IHITIOJIHM MOMEHT OBOT CTalkba WMa HETaTHBHY
BPE/IHOCT, CTame HajBuIle eHepruje je |3/2, 3/2>. OCHOBHO CTambe Y MarHeTHOM IOJbY
JIeNIA Ce y JIBa MOJCTama, jep uMa cnud 1/2. Ctame Huxe eHepruje je |1/2,1/2> 360r
MO3UTHUBHE BPETHOCTH MAarHETHOT MOMEHTa OBOT CTama. Jl03BOJEHHM Iperniazu u3Mehy
noOyheHor mojacTamka U OCHOBHOT CTama Cy PETYJIHCAaHU CEJICKIIMOHMM TPaBUIIOM 3a
MarfHeTHe aumnoisiHe mpenase, Al = 1, Am; = 0, +1. Moryhe je BuaeTu mect mpenasza
OJHOCHO IecT JmHHja MOSShauer—oBuM EKCIIEpUMEHTOM, Ta C€ HACTalHd CIEeKTap
Ha3uBa CEKCTeT. MarHeTHO mename NoOyheHor crama MOXEe Ja ce OIpenu Hu3
MelycoOHe pazmapuHe HeHTpouaa JuHuja 1 u 2 wim nuHuja 2 U 3 Wik mak u3mely
neHTpouaa JimHuja 4 w1 5 wim 5 uw 6, uayhu O] HEraTUBHHX Ka TO3UTUBHUM
BpenHocTUMa Op3uHa [123f]. MarueTHo 1iename OCHOBHOT CTalba MEPH CE M3 Pa3jIMKe
no3unyje auHuja 2 u 4 wim auHMja 3 U 5. YoOudajeHo je ma ce BPEOHOCT jaunHe

MarHeTHe MHAYKIM]e oapelyje U3 BpeIHOCTH y1aJbeha CTIIOJhAIIbIX MMHKOBA CEKCTETA.

S A m

3/2 R — 32

© — _1_4—| +]1//22

N — £ S :3 5

12 Y | 172

N\ \ IAemag.g I I +1/2
1

:;;) % 3A€mag, ¢ T A€mag, ¢

B

0 Velocity (mms-)

Cnuka 3.17. Maenemno ounonno yenarwe (Hykneapuu Zeeman—os eghexam)
ocnosroz (I=1/2) u no6yhenoe (I1=3/2) koo °'Fe u odeosapajyhu Mdsshauer—os

cnexmap. Cnuka Hanpaemena no y3opy na pegepenyy [1159g].

66



WNHTe3uTeTn JnWHUja y CEeKCTeTy nmnpema jengHauyuHu 3.93 he Ourtnm
NpONOpHHUOHATHM KBaapaTuMa peneBaHTHuX Clebsch—Gordan—osux koeduriujenara.
OBu koeduIrjeHTH MOory jia ce uzpase npeko Wigner—osux 3j cumoborna:

32 1 1/2]

My, M —My,

(32my,. 1m|z/2m,, ) = ()2 [ 3.114

KOJU HMMajy OCOOWHY WHBApHUjaHTHOCTH TPUIMKOM H3BpIICHA MapHE IepMyTaIldje

KOJIOHA. Y ClIy4ajy MOJIMKPUCTAIHOT y30pKa, yClIea H30TPOITHE

Tabena 3.1. Bpeonocmu keadpama 3j cumbona u yeaone oucmpubyyuje y—3paxa
Koje o0lpelyjy penamuehu unmesumem aunuja koo ° Fe—Mossbauer—osoz

cexcmema. IIpeyzemo u3z peghepenye [123g].

2
Mgz Mz Am ( V2 1 3 j Fi=1"(6)
My, m My,
3/2 12 -1 3/12 3/8(1+c0s°0)
1/2 1/2 0 2/12 3/4sin’0
-1/2 1/2 1 1/12 3/8(1+c0s%0)
-3/2 1/2 2 HUje T03BOJbEH
3/2 -1/2 -2 HUjE 103BOJbEH
12 12 A 1/12 3/8(1+cos?0)
12 112 0 2/12 3/4sin’0
32 -1/2 1 3/12 3/8(1+cos?0)

TUCTpUOYLIMje MpaBlia MAarHETHOT XUIIEP(UHOT MoJba Y OJHOCY Ha IMpaBall IpOCTHpamba
yY—3paka OJHOC MOBpIIMHA JHHHja cekcteTa je 3:2:1:1:2:3. PenmaTuBHM HWHTE3UTETH
nuHAja 2 1 4, OJHOCHO OHHMX HacTamux y mpenazuMa ca Am = () yka3yjy Ha MOCTOjame
npedepeHimjaaHor npasna xunepduHor nmoska. Kama je mpasail mojba HOpMajaaH Ha
mpaBall NMpOCTHpama y—3paka oJAHOC uMHTe3uTeTa je 3:4:1:1:4:3, mok y cimydajy na je

napasnenso 3:0:1:1:0:3 [115h].
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3.3.5.4. KomOuHOBaHa eNeKTpUYHA KBaIPYTIOJHA U MarHeTHA JIUIOJIHA HHTEPAKITH]a

VYxomuko ce Mossbhauer—osa npoba Halje y obiacti MarHeTHOT ypehema ayror
nometa (pepomarHeTHu, aHTH(EPOMArHETHH WM (peprMarHeTHH) motpedaH ycioB aa
IEHO HYKJICapHO CTame Oyae mepTypOOBaHO caMO MarHETHOM HMHTEPAKLHMjOM je Ja ce
HaJIa3u Ha KpHUCTAIorpadcKoj MO3UIH]H OKAPAKTEPUCAHO] Ca JETHOM OJI IeT TAYKACTUX
rpyma cumerpuje: 23 (T), 43m (Tq), m3 (Th), 432 (O) u m3m (Oy) [157]. ¥V cynpoTHOM,
OCMM MarHeTHE [JUIIOJIHE WHTEpakuuje jaBuhe ce M MCTOBpEeMEHa eJEeKTpUYHA
KBaJpyTOJHAa MHTEpaKlyja Koje he 1oBecTH M0 Ienama HYKJIEApHUX CTamka KOojuMma
oarosapajy ciokenuju MOssbauer—osu criexktpu. Kamga je y3opak MOHOKpPHCTaN WU
uMa ozapeheHy TekcTypy, m3rien crekTpa 3aBucuhe oJ ymajHOT IMpaBama y—3paka. Y
HajjeJHOCTaBHUjEM CIIy4ajy ce MOKJIamnajy TJaBHa 0ca TeH30pa rpajiijeHTa eIeKTPUIHOT
110Jba MPEJICTABIbEHOT Y CUCTEMY TJIaBHUX OCa M MpaBall XUnepuHOr MarHeTHOT T0Jba,
a m; 1o6ap kBauTHH Opoj [158].

Heka je mpaBam MarHeTHOT 1OJba y CUCTEMY IIaBHHMX OCa TEH30pa IpajjeHTa
eNIeKTpUYHOT MoJsba aepunucan (0,p), a mpasar ynagHux y-3paka oapehen ca (a,p).
XaMUJITOHUjaH KOMOMHOBaHE WHTEPAKIMje Y TAKBOM CHCTEMY je Je(UHHCaH ca:

eV, (3fz—f2+%q(f3+f_2))

H, , =H,+H  =—>2_
™ 4121-1) " 7

comb

3.115
—gyNB((%(ﬂ + f)cos(p%(ﬂ —1)sing)sin@+1,)

Ogaj XamunToHHujaH je nako perwms 3a | = 1/2, 1ok ce cBojcTBeHE BpeaHocTH 3a | > 1/2
no0ujajy HyMEpUYKUM MeToAama. AHAIUTHUYKO peliemke je Moryhe mobutu kama je

CJIEKTpUYHA KBAJPyNOJIHA HHTEpaklyja Jajexko ciabuja oJ MarHeTHE IHIIOJIHE,

0.5eQV,, << guyB [106i]. TTox oBOM NpPETIIOCTaBKOM KBAAPYMOJHY HHTEPAKIH]Y

cMarpamMo MepTypOanujoM NpBOT peJa MarHeTHE AWIONHE WHTepakuuje. Enepruja
neprypbanuje je €o(xm;) = ¢. 3a Ty eHeprujy ce nodyheHn MoIHUBOM KOJ Fem, =
+3/2 u m; = -3/2 noseharajy, a m; = +1/2 u m; = -1/2 cmamyjy ykomuko je V; > 0 u
cynpoTHO ako je Vz; < 0. Ha oBaj HaunH je omoryheno yrBphuBame 3Haka V;; Ha OCHOBY
Mepewa MOssbauer—osom cnekrpockomnujom [158b]. V cnydwajy ocHO cumerpuuHOTr
TEH30pa TpajadjeHTa EJeKTPUYHOI I0Jba M MArHeTHOr II0Jba YHjH je TpaBall

OpPHMjeHTHCAH y CHCTEMY TJIaBHHX OCa TEH30pa Jla ca Z—OCOM rpaiu yrao 6, teopuja

nepTypoOaIyje mpBoT peja /1aje aHATUTUIKO PEIICHE 3a CBOJCTBEHY CHEPTH]Y:
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€ —guym, B+ (-1)™2(eQV, /8)(3cos? 6 -1) 3.116

comb —

Kako Ou mporeHWIM KONMMKO je jaka KBaJApYyMOJHA HMHTEpaKIja, OJHOCHO
MPHUKa3aiy je Y eKBHBAJICHTY ca MarHETHOM WHTEPAKIMjOM paad yrmopende, KOpUcTaH
je momatak ga he jaunna marnetHe mHAyKIje o 1 T m3a3Batu pasznBajame MOJTHUBOA

no6yhenor crama °'Fe 3a A€y = 0.0676 mms™ [115i].

Bll 7
Jzz=0 "2z <0 my

€

[¢]

o]

VTTZ]QF

A€ A€y, c -

—
fransmission

> i

m

=

+

(3]

g %

o

Relative

06 Velocnty ( mms-1)

Cnuka 3.18. Kombunosana xunepuna ummepaxyuja y cayyajy jakoe
MazHemHo2 noma. Y neeom Oeny ciuke NPUKA3AHA CY Yenarbd HYKIeapHux
cmara 'y cayuajy uucme MacHemue umnmepakyuje. Y eehem, Oecnom Oeny
npukaszama je &g, ewmepauja nepmypbayuje npeoz peoa MazcHemue OUNoIHe
unmepakyuje, m3e. keaopynoinu nomepaj. Ilpuxazano je 3a ciayuaj kaoa je
2Na6HA KOMNOHEHMA OCHO CUMEMPUYHOZ2 MEH30pa 2paoujeHma eneKmpuiHo2
no/ba He2amueHa U Napaieinda ca npasyem MacHemnoz xunep@unoe noma. 3a
npumep Kombunosane xunepgune unmepaxyuje npuxazan je MOssbauer—os
cnekmap Xxemamuma ca 000pO NO3HAMUM Xunep@uHum epeoHocmuma: o =

0.365 mms™; 2 gq = -0.197 mms™; By = 51.75 T. Cauxa nanpasmena no ysopy
Ha pegpepenyy [115]].
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4. EXCrIEpUMEHTAJIHE METOJE

4.1. ExcmepuMeHTATHU METO] BPEMEHCKH Pa3lOKEHUX MepTypOOBaHUX

yraonux kopenanuja (TDPAC)

ExcriepyMeHTaTHH METOJl BPEMEHCKH DAa3JIoKEHHX MEepTYpOOBAHUX YTaoHUX

0ol o imHKyje ce BHCOKoM BpemerckoM pesomyrmjom. " TDPAC metona

Kopenanyja
je Jaja BEeIHKHM MOJACTPEK pa3BOjy HykJeapHe (U3UKE U 3HAuajHE EKCIIepUMEHTaIHe
pesyJiraTe, a ¥ IaHac ce J0CTa Haropa yJlIaxe y TPakemby XapIBEPCKUX U CO(YTBEPCKUX

peniema Koja Ou joIln BHIIIe M000JbIIaga BPEMEHCKY PE30TYILIH]y METOIE.

Cauxa 4.1. Jlemexmopcku 0eo KOUHYUOEHMHO2 CNeKMpOoMempa.

Bemuky mnpumeny wHykieapHa weroga 1DPAC mamma je 'y  Qusumm
KOHJICH30BaHOT CTama MaTepHje, jep ce ymoTpeOoM JIoAaTHE ONpeMe Koja He peMEeTH
pan 4MTaBe HMHCTPYMEHTAIMje 33 KOMHLMACHTHA Mepema IOMyT: KpUOocTara, rehm
(cnuka 4.1), BakyyMCKHUX KOMOpa, KOMOpa 3a BHCOKE NPHTUCKE M Ja0OPaTOPH]jCKUX

MarbaeTa, Mory npaTuTtu CTaTU4KC U1 IMHAMHUYKE 0COOHHE cHUCTEMA.

**I TDPAC enr. akponum ox “Time Differential Perturbed Angular Correlation”

W Beh Bume on nemeceT roamHa y WHCTUTYTy 3a HyKJeapHe Hayke ,,BuHuYa” M3BOJE Ce
EKCIIEpUMEHTH METOJIOM TepTYypOOBAHUX yYraoHUX Kopenaluja. PojoHauenHuK oBe 001acTH y
Cpbuju, ogaocuo onpanimoj CDOPJ, 6uo je akagemuk ap CreBan Kownuku. Benmnkum eHTy3HjazsMoM
NpUMeHy MeToJIe je HacTauo jp boxkunap Llexuh ca capaguuuuma y JlaGopatopuju 3a HykieapHy u
mrasma ¢usuky, MHH ,,BuHua”.
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4.1.1. Ipunuun mepewa TDPAC TexHukom

BepoBatHoha na ce y-3pak eMHTyje y OIHOCY HAa HEKH IpaBail y MPOCTOPY,
3aBHCH OJ yIJla KOjU Taj IpaBall 3aTBapa ca IpPaBLEM CpEeIe BPEAHOCTH YraoHOT
MOMEHTa cUCTeMa. AKO Ha HEKH Ha4WH TaKBOM CHcTeMy MoOyheHux jesrapa ypeaumo
CIIMHOBE, JOHUCTpUOyIMja €MHUTOBAaHOT 3padema 3aBucuhe O] chuHa je3rapa,
HACEJbEHOCTH IIOJHUBOA W MYJTHIIOJIHOCTH 3payckha. YTaoHe Kopesailuje y—3paka
omoryhene cy msorponuomhy R® mpocropa [159]. Jlerekumja yraoHe kopenamuje y—
3paka y BpeMeHy Jiaje HaM nH(opMaluje o jesrpy Wik O CpeIUHU Y KO0joj je je3rpo H 3a
4yje BpeMe ce He noraha mecTpykiuja MepeHHX oOjexaTta. bpojaunm KOMHIMAEHTHOT
CUCTEeMa KOJjU C€ Haja3e y XOPHU3OHTAJHO] paBHHM M 00pa3yjy 3axTeBaHH yrao 6,
perucTpyjy IBa y—3paka Ta4yHo U3 ojpeleHe KacKkale HacTalle pacrajoM jeTHOT je3rpa.
[IpBu neTexkTOBaHM Y—KBAaHT CBOjUM IMpaBLEeM JeduHMIIE TpedepeHTHH IpaBall
OpHjeHTaIMje je3rapa, JIOK HaM pacmojieia I0 a3uMyTy JPYror Yy—KBaHTa HOCH
uH(OpMaIMjy O HACEeJhEHOCTH WHTEPMEIUjapHOT HHUBOA. bpoj perucTtpoBaHUX

KOMHIMICHIIHja y QyHKIHUjU o1 @ maje yraony kopenanujy nsmel)y y—3padema [1426]:

t

N(6)=Cue "W (0) 4.1
rae je gupeknnona kopenarnuja, W(0), nebunwmcana jeanaumaom 3.56, 10k je
napametap Cp o6jamimeH y nornasipy 4.1.3.

[leprypbanuja jesrpa kao mociequila IOCTOjalkba Yy OJHOCY Ha je3rpo
CHOJBAIIIbUX  EJIEKTPOMAarHeTHUX T0Jba Ca KOjuMa je3rpo MHTEparyje CBOjUM
CJIEKTPUYHUM ¥ MarHeTHUM MOMEHTHMa u3a3Bahe TIpOMEeHy HaceJbeHOCTH
WHTEPMEIIMjapHUX TOJCTaka ca BPEMEHOM, ITO he wW3a3BaTH W MPOMEHY yraoHe
KOpeaiyje ca BpeMEHOM. 300T Tora ce YUTaBa METOJa Ha3uBa BPEMCHCKH Pa3JIOKEHE
neptypboBane yraone kopenamuje. ¥ TDPAC mepemnma yrao uzmely nerexropa o
0CTaje HEMPOMEHEH y TOKYy Mepema M IocMaTpa ce Y—y KOMHIEACHTHH 0a0po] Y
BpeMeHy. 3pamu y; M Y2 OKWIdJy ,CTapT H© ,,CTON KOWHIIMJICHTHOT KOJja, a
PETUCTPOBAHU BPEMEHCKH MHTEPBAJ C€ CKIQIMIITH Y oApel)eHOM BpeMEHCKOM KaHay.

On6poju 1o kaHaIMMa ONUCyjy ce cienehom GyHkIjom:

t
N(6,,t)=Cee “W (6, @, @,,....t) 4.2
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VY jennaunnu 4.2, MpuCyTHE Cy MOJYJIAIlMje ca YraoHUM (ppekBeHIIMjaMa ®j KOje Cy Y
KJIaCHYHO] CITMIM MMOBE3aHe ca MPEIeCHjoM HyKieapHor cruHa (ciuka 3.11), 10k cy y

OTIIITEM CITy4ajy MOJUKPUCTATHOT Y30pKa AeuHrucaHe jeqHaYnHOM 3.67.

4.1.2. PAC npobe

PannoakTuBHa je3rpa o1 KOjUX OYEKYjeMO OJATOBOP M3 MAaTEPHjaIHE CPEAUHE Y
KOjO] ce Haja3e Ha3uBaMoO IpoOaMa. Y HCHMTHBAHOM MaTepujaily, mpobe ce Mory
NOOMTH HAKOH IMpolleca O3payaBama, JOAATH TOKOM IIpolleca CHUHTE3e Y30paka,
nporecoM Audy3uje Wik MmyTeM UMIUIanTanuje. [Ipode Mory OMTH KOHCTHTYSHT WU

HeurcToha y Y30pKy MM JOJAaTH H30TOMm .

N360p mpobe 3a wHCIUTHBAHE
MaTepHjajiHe CpeAMHE O] MHTepeca 4ecTO HHMje PYKOBOhEH HyKJeapHUM ocoOHMHama
npoOe, Beh u mweHoMm xemujckoMm mnpupozom [160]. Heomxomuu ycinoBu aa Ou HEku
paznoakTHBHU M30TON KopucTHo kao PAC mpo0ba cy: BeNWKH MPUHOC y TOMYJTUCAKY U
JeToNyrcaky UHTEPMEINjapHOI HUBOA Y—Yy KacKaje, BEeJIMKa aHU30TPOIMja KacKasne,
eHepruje y—3paka peaa 100 keV koje cy paau edukacHe aerekimje 100p0 €HEPTHjCKH
pa3/iBojeHe, TOCEeIOBamke JOBOJFHO BEJIMKOI MAarHeTHOI MOMEHTa (U = HN) |
CNIEKTPUYHOT KBajpymosHor MomeHta (= 0.1 D) umHTepMmenmujapHOr HHBOA, BpeMe
JKUBOTAa MHTepMeaujapHor ctama usmelhy 10 u 1000 ns. Bpeme nomypacnaaa jesrapa
poautesba je Takohe 3HauajHu ¢axTop y u3bopy mpobe. [Ipema ToM BpeMEeHCKOM
untepBary PAC ekcriepuMeHTe MOXEMO Ja TIOACINMO Yy 3aBUCHOCTH BpeMeHa
nojypacnaza poauTe/ba Ha: NEpUoaU Iojypacmajga poautesba pena 10 naHa
(T(***H*Ta) = 42.39 d; Ty(**In/***Cd) = 2.81 d) koju omoryhasajy cucremarnuHe
CTyAMje y30paka U3BeeHE y JlabopaTropujama, NepruoIu MOIypaclaaa poauTesba peaa
nexomnko cati (Ty(*'™Cd) = 49 min) e ce paay jexHO Meperme Mo y30pKy Koje ce
U3BOJM HA PEAKTOPCKOM MM aKLEJIepaTOpCKOM KaHally, IEpHOAM MoJypacnaja
poautesba Marbu o1 10 min 3a 13B. “on-line” Meperma Ha akIeIePATOPCKOM KaHATY IJ1e
ce npobe HenpecTaHoO UMIUIAHTUPA]Jy Y IPOyYaBaHH Y30paK.

Pagun mpoyuaBama JOKaTHMX CTPYKTypa H XHIEPPHUHHUX WHTEpakuuja y
IIUPOKOM TEMIIEPaTypPCKOM OIICETY, BIHf ce mamehe kao nobpa mpoba. Jlobuja ce

3aXBATOM TEPMaJIHUX HeyTpoHa o1 " Hf umju je npecek 3a 3axsar o = 13.04(7) b [161].

XXXV dopant
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12 0 42394

18us
43.3% 133.024 E2

5/2% 48182 10.8ns

80.5% 482.182 M1+E2

772+ 0 stable
181
73Ta

Cnuxa 4.2. Illema pacnada ***H, npema nodayuma us pedpepenye [161].

300r OBako BENMKOr Ipeceka Moryhe je o3pauaBameM Maiux KoHieHTparmja Hf
JOOWUTH BEJIMKY aKTHBHOCT y30pka. Kackana ox mHTepeca 3a ekcriepuMeHT (ciuka 4.2)
OJIBHja Ce HyKJIeapHUM TIpesia30M ca CTama cnuHa | = +1/2 Ha uHTEepMeaujapHO CTamke
ca ciuHoM | = +5/2, npu Tome emurtyjyhu y-3pak enepruje 133.024 keV wumcre
myntunonnoctd E2. Bpeme nomyxuBoTta mHTEpMeujapHor ctama usHocu 7Ty, = 10.8(1)
ns. BennunHa KBaJpyHoONIHOT MOMEHTA HHTEpMeIUjapHoOr cTama je Q = +2.35(6) b, mok
MarHeTHH MOMEHT HHTEPMEAUjapHOT cTamba u3HocH [ = +3.29(3) Un. HoBum pacmagom
je3rpo mpenasu y OCHOBHO cTame 4Mju je cinuH | = +7/2 y3 emucujy y—3paka eHepruje
482.182 keV nBokoMIoHeHTHE MyATHNOJIHOCTH MI1+E2 m ammuurynoMm Memama o =
4.76(4) [161]. U3 meme pacnaja, ciuka 4.2, moxe n1a ce u3pauyHa qa PAC mepsbrBa y—

Y 181Ta—1<ac1<az{a yuHU 32.4% o yKyIHUX pacrnaja 18l

4.1.3. KouHIUIEHTHHA CIMHTIIAIIMOHM CTIEKTpomeTap ca Tpu BaF, nerexropa

HajrpocTyju KOMHIIUACHTHN CIIEKTPOMETAp CAcTOju C€ OJ1 JBa JICTEKTOpa KOjU
3atBapajy oapehenu yrao m on mpareher KOMHIMACHTHOT Koia. YBoheme mogaTHHX
netekTopa omoryhaea kpahe BpeMe Mepema, jep ce CUMYJITaHO BPIIH MEPEHE Ha BUIIIC
pa3IuMUMUTUX yrioBa oA uHTepeca. OcUM yIITEAE y BpEMEHY, BUIIEIETEKTOPCKH MEPHU

CHUCTEM 0MoryhaBa U CMAalCHC CUCTCMATCKE TIPCHIKC TMOMYT IIOMdKa YraoHC

73



Kopenanuone QyHKIMje ycle MPUCycTBa MarHETHUX NEpTypOallMOHUX T10Jba U TOMaKa

ycnen umyica (“drifts”) y enexrponumm [159].

. . C.F. Timing
C.F. Int. Discr. J¢ S. Amplif ]
—
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. - sample
F. Timing .
g
alg
=
(] 2
C.F. Diff. Discr

P —

S. Amplif
)

CF. Timing

S.CA.
—
STOP / /
TAC/SCA. | START START | T AC/8.CA. _STOP
12 13
GATE
Lin. Gate _\
START : S. 12 _J
Time Multichannel
Analyzer Buffer = P.C.
SToD GATE §
Lin. Gate
S. 13

Cnuka 4.3. Illema kounyudenmnoe cnekmpomempa ca mpu BakF, oemexmopa.

[Ilema KOMHUMIEHTHOr cHUcTeMa ca Tpu BaF, nerexktopa 3a Mepeme
nepTypOOBaHUX yraoHUX Kopenanuja y—3pauyema (cnuka 4.3) mpejacTaBiba amapaTypy
T3B. “fast-slow” pesxuma pana, koja omoryhasa ja ce Meperma y eHEprHjCKOM JOMECHY U
BPEMEHCKOM JIOMEHY M3BOJIE OJIBOjeHO. BpemeHcka aHanm3a curHajga BpIIH ce y Op30j
TpaHd, a pa3BpCTaBame MO €HepHjamMa y cropoj rpaHd. bpojaun cy mocraBibeHH Ha
crenyjaiHe Hocade o aypana. Hocaum Opojaua Haimasze ce Ha KOPEIAIMOHOM CTOIIY
(Tutoua o0NMKa KPYKHOT MPCTEHA OJ alyMHHHjyMa NPENHU3HO Hu30aXmapeHa I1o

CTEMEHNMAa) W UMajy JBa CTEIEHa CI000/e KpeTama, paarjatHu U yraonu. Omabpaim
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CMO J1a Cy JIETEKTOPH Ha pacTojamy S5 CM Of LEHTpa, OJJHOCHO MECTa Ha KOME Ce HaJla3u
n3BOp 3padema. Takohe cmo omabpanu ma nerekrop D1 u gerexrop D2 o6pa3yjy yrao
on -90°, nok ucrospemeno D1 u D3 o6pasyjy yrao on 180°. [leTeKTOpCKU cHUCTEM ce
[EHTpHpa MOMONYy MOOWIIHOT CIEIMjaHOI IIMJbKAa KOJU C€ MOHTHpa Ha ILEHTPaHU
oTBOp crona. OBaj oTBOp oMoryhaBa M Jlako mocTaBJbame Nehu 3a HCIMTHBaHM y30paK
M KO0jOj ce CTaOMITHO OJp’kaBa M ayTOMAaTCKH KOHTpoiuiie Temmeparypa ao 1250 K.
Takohe, Ha cTo MoXxe na ce moctaBu U Dewar—oB cya y Koju ce paJinOakTUBHU Y30paK
nocrarsba y Teuru a3oT (78 K). Kopenaiuonu cto je y3eMJbeH, Kako OH ce JIeTEKTOPCKU
CHCTEM 3aIITUTHO O] MAPa3UTCKUX CTPYja U CHOJbAIIBUX €JICKTPOCTATHUKUAX YTHIA]a.

CurHanu KOju Cy HacTajdd y JETEeKTOpy TPAHCIOPTY]y C€ JEIHOCTPYKO
3amTHheHNM KOaKCHjalHUM KaOJOBMMa [0 KOMHLMAEGHTHOT KOJla TAE ce Jajbe
o0pal)yjy. 3amruhenu kabinoBu ¢y NoTpeOHHU pagy MUHHUMU3Hpama IIyMa KOju HacTaje
on myrtajyhux enextpomarHetHux mosea. Jlerekrop D1 caapxu mmmuanpuaan BaF;
KpHCTal adjamerpa 35 mm u Bucuae 10 mm 3a gerekiujy npeor y—3paka (133 keV) u3
'81Ta kackaje ¥ CHrHAN KOjH OH MPOM3BOXM HasuBaMo ce ,,Crapt” curHai. JleTeKTopH
D2 u D3 canpxxe unnmunaapuune BaF, kpucrane nujamerpa 35 mm u Bucune 40 mm 3a
JeTeKImjy apyror y—3paka (482 keV) u3 **'Ta kackane u curnane xoje oHE mpoM3BOIE
HaszuBaMmo ,,Cton”’ CUTHAJIMMA.

bp3a xomnonenTta cumHTHinanuje BaF,; kpucrtana xopuctu ce 3a dopMmupame
U3J1a3HOT CHTHasa y Op30j TpaHu KOMHIUACHTHOT criekKTpoMeTpa. [103UTUBHN UMITYJICH
U3BOJIE ce ca ceaMmMe AWHOIE (oTOMyNTHILIMKATOpa, na OM WX 3atuM Op3u
MpeTrnojadyaBad Iojayao W WHBEpTOBao. IloTomM ce oBakaB curHam Op3or w3iasa y
ciydajy gerektopa D1 Bomu Ha audepeHHMjamTHH AUCKPUMUHATOP KOHCTAHTHE
dpaxuuje™™ y kome ce Bpum 06pana curaana rno Bpemeny. Msna3s us 1ucKpuMUHATOpa
je JOTHMYKHM WMITYJIC KOjU CTapTyje jeAWHUIy KOja TpeTBapa BpeMe Y AaMIUIUTYIy
TA®™!, Curnanu 6psux usnasa gerekropa D2 n D3 Boje ce /10 yiIasa y eIeKTPOHCKE

jeIMHUIE MHTErpalHUX JUCKPMMHUHATOpa KoHcTaHTHe (pakuuje "

y Kojuma ce
Takohe Bpmm oOpadga curHaia mo BpeMeHy. Ha wuznmazuma u3 AUCKPUMHHATOPA
noBe3anux ca D2 w D3 cy normuku HMMITyJICH KOjU 3ayCTaBjhajy JEIUHHILY KoOja

npeTtBapa BpeMe y ammuiutyay TA [159].

¥ Differential CF (Constant Fraction) Discriminator
Y Time Analyzer
¥ Integral CF (Constant Fraction) Discriminator
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Curnan cmnopor wm3ma3a jnerektopa D1 mojadaBa ce  CIEKTPOCKOIICKUM
nojaurBaueM (SA) u yBoau y jeaHokananuu aHamusatop (CF Timing SCA) rume ce
o1abupajy caMo OHM CHTHAJIM KOju oAaroBapajy enepruju o 133 keV. Jlornuku uznas
OB€ jeAMHHUIE TOCTaje yha3Hu curHan ,,CrapT’ mpeTBapaya BpeMeEHa y aMIUIUTYIy
TAC/SCA 12 u TAC/SCA 13. Cnopu uznaszu aerekropa D2 u D3 najy ummyice koju
ce mocJie nojadama y (SA) ananusupajy y jeaHokaHaaHuM anaausatopuma (CF Timing
SCA) tako na ce ogabupajy camo curraiu enepruje o 482 keV. JIornuku CUTHAIIM ca
u3ja3a OBUX JEOUHMIA TOCTajy ynasHu curHaiu ,,Ctom” mperBapada BpeMeHa Yy
ammutyxy TAC/SCA 12 u TAC/SCA 13, pecrieKTHBHO.

Curnanmm ce cTaBibajy y KOMHIHJICHIHM]Y y TPETBapady BPEMEHA y aMIUIUTYAY
op3e rpane TA, omaxie ce curnan Boau y jenunuiry "Linear Gate and Stretcher" 12 (u
13), rne ce Bpmm onabup oaroBapajyhux curhHaia w3 Op3e rpaHe T3B. “gate”—om
noMohy JOTHYKHMX CHTHajda KOjU CTHXKY M3 TpeTBapadya BpEeMEHa Y AaMIUTUTyIy
eneprujckux rpana TAC/SCA 12 u TAC/SCA 13, pecnektuBHo. M3ma3 jeaunuie
“Linear Gate and Stretcher" 12 (u 13) Boam ce y 3aceOHe yia3e BHIIIEKaHATHOT
anammsaropa™™ koju je xapaBepcKH M cOPTBEPCKU MOBE3aH ca CTOHUM PadyHapOM
(PC). V komy ce Hama3ze KOMIIOHCHTE 32 BPEMEHCKO yCKIal)uBame CUrHaja, a U3BPIICHO
je u oarosapajyhe ycknaljuBame mupruHa UMITyJica jequHnna y koay [159].

Bbpoj perucrtpoBaHux KOWHUUACHIHja, Kopuctehu jenHauuny 4.2, nat je

cnenchum uzpasom [162]:
t
N(6,t)= NoigigjaijTij ()4, (t)e “W (6,t)+ B, (6,,t) 4.3
T

kana je 6p = 90° unaexc i = 1 3a D1 u j = 2 3a D2. 3a ciny4aj Gy = 180° unmekc i = 1 3a
D1 u j = 3 3a D3. YraoHa u BpeMeHCKa pe30Jiyliija HUCY y3eTe y pa3marpame. Ng je
aKTHBHOCT M3BOpa, OXHOCHO Opoj pacmaza y cexynau, Aij(t) je mmpuHa KaHaia
aHanmm3aTopa BpeMeHa 3a Bpeme i, Ti(t) je edHUKacHOCT eNeKTpOHMKE KOMHIACHTHOT
cucreMa (BpeMe akyMmyJalije CIieKTpa KOPUTOBAaHO 3a MPTBO BpPeME KOJa), 7 j&é BpeMe
AKHMBOTa MHTEPMEIMJapHOr CTama, & (U &) je €PUKACHOCT AETEKTOpa, @jj OMHUCYje
KOpenucaHy camoaricopniujy y wusBopy, W(6p,t) je nupekimoHna KopenamuoHa
dbyuknuja. oH je paT uzpasom 3a ciaydajue KouHuuaeHiuje B(0o,t) = N028i8jTij(t)Aij(t).

YKibyunBame BPEMEHCKE pe30iyldje, Koja MOTHYE OJf €KCIIEpUMEHTAaJHe amaparype

Xt Multichannel buffer (MCB)
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(F(T) u3 jemnaumne 3.59) W mEeHE MyHE IIUPUHE Ha TOJia BUCHHE (X27p), Kao H
KOHAYHOI MPOCTOPHOT yrja Kojer Buae aeTekTopu (AQ/Q) 3axTeBa ycpeamaBarbe
BEpOBaTHONE 3a IETEKTOBamE KacKaje.

Kopekmuja ondpoja Ha ¢oH MOXKe Ja ce M3BPILU TAaKO ILITO CE MEpe CIydajHe
KOMHIUCHIU]je. benexn ce KOMHIMIACHTHU criektap 3a Bpeme t < 0 (kama ,,Crom”
curHan nperxoau ,,CTtapT’ CUTHAJy y TpEeTBapady BPEMEHA Y aMIUIUTYLy — OCHUM
Oenexxema CIydajHUX KOWMHIMICHIM]A, Tj. KaJa Y1 U Y2 HE TMOTHYY M3 pacrajaa UCTOT
jesrpa, Moryhe je u Oenexeme JTaXHUX CUTHAJa Ydje je TIOPEKJIO y eNEeKTPOHHULIN) U Y
TOM PpEruoHy Tpaku Ce€ Cpelma BPEeIHOCT 0a0poja Mo KaHalmy. TayHOCT OBakKo
onpehenor ¢ona y cimydajy Benmke Op3uHe Opojama KOWHIMACHIHW]ja, onxpeheHa je
muuaeapHomthy Tij(t) y obmactima t <0 m t > 0. Jlpyru HauwmH na ce hoH u3MepH je aa ce
yCpeamu 0JI0p0j MO KaHAIly Y PETMOHY KOJH MPEACTaBIba JIECETy NMEePUOIy Modypacaia
UHTEpPMEJIMjapHOT CTama, jep je Opoj MpaBUX KOWHIMJACHIMja 3aHEMapJbHB Y TOM

BPEMEHCKOM MHTEPBAITY.

+  0=90° 1 6=180°|,,

1500

1000 1.1 ns 0.8 ns e
= =
= 7
5]
U 1000

500

217 ps/chn

100 1::0 ( é;ﬂln )160 180 100 1;0 ( (;Ai:n )160 180
Cnuka 4.4. Kpusa epemenckoz pasznazarea kombunayuje oemexmopa D1 u D2
(neso). Kpuea epemenckoe paznacarwa xomodbunayuje oemexmopa DI u D3
(Oecno). Pezonyyuja npomnmue kpuse (fwhm ~210) npepauynama je na ocrnosy

gpemencke kanubpayuje cnexkmapa, 0.217 ns/chn.

BpeMeHcka pe3olylija KOMHIMASHTHOT CHCTeMa M3MepeHa je Ha °Co (cimka
4.4). Mepemwa cy U3BpIICHAa Yy UCTHM EKCIIEPUMEHTAIHHM YCJIOBUMAa Kao INTO Cy 3a

Mmepeme Kackaae 133 keV — 482 keV jesrpa 81Ta. Compton—oBum pacejameM OBH
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3palld CMamyjy EHEpPrujy, a KOWHIIMJCHTHH CHCTEM pETHUCTpPYyje camMO OHE 4YHje
BPEIHOCTH 33/I0BOJbABAjy TIOJCIICHE CHEPTHjCKe MPO30pe AWCKPHUMHHATOpa. Bpeme
noJlypacrnaja WHTEpMEIUjapHOT CTamba %Co je 0.713 ps [161], miTo Ham aaje 3a mpaBo
Ja cMarpamMo Ja cy o0a 3paka KackaJe eMHTOBaHa HCTOBPEMEHO, TE¢ IIUpUHA
pE30JyIMOHE KpHWBE MOTHYE CamMoO Off WHCTPYMEHTAHE INHPUHE KOWHIMJICHTHOT
CIMHTHIIAIIMOHOT criekTpomMeTpa [159].

KoMHIIMACHTHY CIIEKTPOMETAp KOjH C€ CaCTOju O] TPH HEMOKpeTHa Opojaya uMa
cBoje HenmocraTke. JloObujenu monamu umajy Behy HeoapeheHOCT Hero mrTo je To Kox
porupajyher cucrema ca aBa aerexropa. [IpBu HepocTaTak je KOpeKija epUKaCHOCTH.
Jenan map nerektopa ca nmparehoM WHCTPYMEHTAIIM]OM OKapakTEPHUCaH j€ BPEIHOCTUMA
Tij(t) u 4ij(t) xoje y omurem ciy4ajy He oAroBapajy Apyrom mnapy aerekropa. Bpemxoct
eukacHocTH enekTpoHHke Tij(t) je mox yrumajeM edexTa HaromMmiaBama y 00a
criextpa. lllupuna kanana 4;j(t) Mmoxe 1a ce pasnukyje 300r TUCTOp3Hje IIPOY3POKOBAHE
€JIEKTPOHCKUM KOJHMMa. J[pyrm HemocraTak je y MoMepamy BpeMeHa, YKOJIHKO 00a
CIIEKTpa HEeMajy BPEMEHCKY HYJy Y MCTOM KaHally BUIICKaHAJTHOT aHaimu3aTopa. OHpa,
3a t > 219 mojaBuhe ce makHH, BpeMEHCKO He3aBucHH, aonpunoc R(t) (bynkumja he
outn nepuHrcana y nornasiey 4.1.4). 3a Bpemencku uaTepBas 0 < t < 27 paznmka y
BPEMEHCKO] HYJIM CIEKTapa MOXE IMPOWU3BECTH BEIIMKU JIAXKHH BPEMEHCKO 3aBUCHU
nonpunoc ¢yHkiuju R(t) y Hekonmko mpBux NS BpemeHa. OBa cHUCTeMaTCKa Tperika
MOJe J1a ce yMamH “‘a posteriori”. IToctoju MoryhHOCT KOMITjyTepCKOT TIOpaBHAbA, T/C
ce JI0/IaBamkeM WK ofy3uMameM oapehenor 6poja kaHama o6e30el)yje ma cy BpeMeHCKe
HyJIE CIIEKTapa y MCTOM KaHaiy. Jlaneko 0oJba HECUTYpHOCT HM3MEPEHHX pe3yJirarta

00e30el)yje ce KOMHIIMAEHTHUM CUCTEMOM O] YeTHPH HEMOKPETHA JETEKTOpa.

4.1.4. TIporpamu 3a MPUKYIJbAKkE MTOAaTaKa U 00pay pe3yirara Mepema

3a NpUKyIJbamke MoAaTaka JOOMjeHUX OJ] KOMHIUAECHTHOT CIIEKTPOMETpa ca TpU
BaF, nerekropa xopuihena je Ortec—osa jenmuuna Multichannel buffer 919E, xoja je
XapABEpCKU M co(PTBEPCKH MOBe3aHa ca cToHUM padyHapom. Ortec—oB “Maestro 117 je
copTBEPCKH TMaKEeT ca KOjUM Cy NPHKYIJbaHW TIOJAlld M ca KOJUM j€ YIPaBJbaHO

MEpCHhUMaA.
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[Ipe mepema ypaheno je onpehuBame KaHama BpeMeHCKe HyJie y oaroBapajyhum
CEKTOpPHMa BUIIICKAHAIHOT aHaJM3aTopa y Kojuma ce Oernexe KOWHIMICHTHU CIIEKTPH,
OJIHOCHO CHHMJbEHE Cy TpeHyTHe (Prompt-ue) kpuse aetektopckux naposa (D1 u D2;
D1 u D3; cnuka 4.4). Koa cBakor 3a0eNeXeHOT KOWHIIUACHTHOT CIIEKTpa MEPEHHX
y3opaka (GoH je m00MjeH ycpeamaBameM oa0poja 1Mo kaHaiay 3a oko 70 kaHama (mpe
BPEMEHCKE HYyJIE y CIIEKTPY).

ExcniepuMeHTanHa aHW30TpOnHMja MEepTypOOBaHMX YraoHHX KOpenaiuja

dbopmupa ce Ha crnenehu HaunH:

Rt) =2 080, H-N(EO' »
N (180", t)+2N(90", 1) '

rae cy N(90°t) u N(180°t) koMHIMACHTHH OJ0POjU MPH HEMPOMEHCHUM YIJIOBUMA Y
TOKy Mepewa usmely ,,Crapr” u ,,Cton” nerekropa. BpenHocTu ekcrnepuMeHTalHe
aamsorponuje R(t) u dpona B(Hp,t) u3 komnnuaentaux oaopoja N(6o,t) u mponararuja
BUXOBUX HeoapeheHocTn mobujene cy mnporpamom Excel w3 Microsoft Office
IPOTPaMCKOT MaKeTa.
N3pauynara ekcriepuMeHTanHa anu3otponuja R(t) kopecnonaupa:

R(t)= AZ"G, (1) 4.5
y3 HpeTHnocTaBKy 1a ce Agq Moxke 3aHemaputu (jen. 3.67). 42,”° ysuma y 063up cBe
HEOIXO/IHE CKCIICPHMEHTATHE KOPEKIHje, MPBSHCTBEHO HA MIPOCTOPHH yrao JAETEKTOpa
U KOPEKIIMjy Ha T€OMETPHjCKU OOJIUK U3BOPA.

Oo6pana TDPAC cnekrapa (R(t)), oqHOCHO Tpakeme HajIOJECHUjE TEOPHUjCKe
KpUBG 3a CIGKTap y3 wu3padyHaBame Opse Fourier—ose tpancdopmammje™™ y
bpexkBenTHOM MOoMeHy, ypahena je mporpamom DEPACK (Bep3mja 990113) [163].
OOpasa mojaraka OBMM MPOTrPaMOM 3aCHHBA CE€ HAa METOJHM HajMamHX KBaJpaTa.
VYnazau mapameTpu Cy: Bpeme TMpBe Tauke, cnuH (5/2) W Bpeme KHUBOTa
MHTepMemjapHor HuBoa (7 = 15.581 ns) *®'Ta npoGe, BpeMeHCKH HE3aBHCHO TIOMEparhe
dyukuuje R(t), mapamerap ap, BpeMeHcka KaauOpanuja cucrema [Ns/ch] u mapamerpu
yraone kopenanuje Az 1 Agg.

[MoyetHe mapamerpe 3a npoueaypy GUTOBama MojaTaKa MOKEMO J1a IPOLICHUMO
u3 Fourier—osor tpanchopma excriepumMenTaine anuzorpomnuje R(t). To cy yraowe

WHTEpaKInoHe (PpeKBeHIMje, MapaMeTpd acUMETpPHje M AaMIUIMTYJE HWHTEpaKiuja.

XXXiX FFT
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Takohe, Ha ocHoBy FFT mory ma ce rpy0o mpolieHe W MapaMeTpu MpUTYIICHA. 3a
Lorentz—oB ob6muk pacmogene ¢pekBeHnuja, mapamerap o (jex. 3.77) y mporpamy
DEPACK yHocu ce ca HeraTUBHHUM Ipea3HakoM. Taza ce y u3pasy 3a neprypOanuony
dyukumjy (jen. 3.77), a camum THM U y u3pasy 3a R(t) mojaBibyje dakrop exp(d-wit). ¥
CyNmpoTHOM, ako je J > 0, mporpam kopuctu GauP—oBy pacmomeny w y u3pasy 3a
BPEMEHCKH 3aBUCHY MepTypOamuoHy ¢yHKIHjy mojaBbyje ce daktop exp(-0.5(d
.wi1))°. YMecTo KOpekimje Ha NPOCTOPHH yrao yBOAM C€ pPeaykKimja Az u As
napamerapa. KonBonymuja Teopujcke ¢ynkiuje R(t) u kpuBe BpeMeHCKe pe3oynuje

Gaup-ogor tuna (o = 1) naje:
j P(t—t)-e" - R(t")dt’
R(t) = =— 4.6
[ P@-t)-e"dt

—0

VY cnyyajy a MPOMIOTHU JONPUHOC Y KOWHIUIEHTHOM CIIEKTPY HHUj€ MOHMIITEH MpHU
dopmupamy ¢ynkuuje R(t), mporpamom DEPACK moryhe je noOuti aMmrummTyay u
fwhm mpomnrror nmema kpuse. Ykomuko je | fwhm| > 2z, ox Bpennoctn yHoca fwhm
(fwhm > 0 wu fwhm < 0) 3aBucu aa nu ce goaaje gomatau paktop Gaup—oBor obHKa
(exp(-0.5(fwhm -®;))?) mmm Lorentz—oBor o6muka (exp(-wi - fwhm)).

Ckyn ynmazHUX T[apaMerapa 3a aHalu3y [oJaTaka eKCIepUMEHTAIHE
aHU30TPOIH]je OJIroBapajyhomM T€OpHjCKOM KPUBOM j€:

1. 3a aHanu3y mojecHa yraoHa (pekBeHIIHja wQO U KOja je MoBe3aHa ca yraoHOM
(pEeKBEHIIMjOM EIIEKTPUYHE KBapynoiHe uHTepakuuje (jen. 3.46)

2. mapameTtap acumetpuje 77 (jea. 3.33)

Larmor—oBa yraona ¢pexsennmja wy (jea. 3.45)

4. monapHu yriaoBu (f,y) Koju AeQUHHIIY MpaBall BEKTOpa XUrnephuHOT MarHETHOT
nojba By y cuctemy rmaBHuX oca aeduHucaHux ca Vi, Vyy UV IilaBHUM
KoMIoHeHTamMa TeH3opa EFG. JlaGopaTopujcku KOOpPAWHATHU  CHCTEM
neQUHUCAH je CUCTEMOM JETEeKTOpa, TaKO INTO MpaBail y30pPaK—IeTEKTOp
»,Crapt” neduHmIly X—oCy, JOK mpasai y3opak—aerektop ,,Crom (90°)”
neduHUIIE Y—0Cy

5. ammutyna (ppakuuja)

6. “damp” — dpaxrop npurymiema o
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[IpBO ce m3BpImIM nujaroHanu3anyja XaMUITOHHjaHA CTaTHYKE WHTEpaKIHje 3a
3ajlaTe KOMOWHAIMje MapaMeTapa. 3aTUM c€ HyMEPUYKH MpopadyHaBa mepTypOamnrona
dyukuja Gy(t) (jem. 3.77), jep Buille He MOXKE aHATMTHYKH Ja ce u3pasu. Ha kpajy ce
dopmupa pyHKIHMja KOja ce HyMEpUYKH IpopadyHaBa W 3aaata je ca 2/3(W(croml)-
W(cton2)) rae je W(0) => kAGikPk(0), miro 3a k = 2 oarosapa ciay4dajy A2G22 01HOCHO

EKCIIEpPUMEHTAIHO] anu3oTponuju R(t).

4.2. Mossbauer—oB criekrpomerap

Y mect gerneHWja mocTojamba, MOSShauer—oBu CHEKTpPOMETPH MPOIUIH CY
pa3BOjHH IyT OJ TPBHX INPOTOTHIIOBA, yCTBapu rpamadoHa ca mnpuyBpurtheHrM
U3BOpOM, 10 Kpajibe cynTuiaHor muHHujatypHor Klingelhdfer—oBor cnextpomerpa
MIMOS 1I koju je y janyapy 2004. roguHe aHaIM3Upao y30pKe Ha IutaHeTH Mape. ¥V
OCHOBH, crekTpomerpe MaOssbauer—oBor edekra aeIMMO Ha OCHOBY TI'C€OMETpHjE
CaKyIJbama IoJlaTaKa: TPaHCMHCHOHE M pediuekTtyjyhe. Y TpaHCMUCHOHOM peXUMY
JETeKTyjeMO Yy—3pake, JOK y peduektyjyheM pexuMmy JOeTeKTyjeMO €MHTOBAaHE,
KOHBEP3HOHE CIEKTPOHEe” M3 MOBPIIMHCKMX CiojeBa y3opka. Jamac je omoryhewa

aHaJu3a EHEePruje U yraoHe TUCTPUOYIIHje KOHBEP3UOHUX eneKTpOHaX".

4.2.1. MOssbauer—oB crieKTpoMeTap ca KOHCTAHTHOM OP3HHOM

Jenna on Hajuemrhe kopuirhenux mocraBku MOssbauer—osor criekTpomerpa je
PeXHM paja y TPAaHCMHCHOHO] TEOMETPHUjU. Y30pakK, KOju MMa yjory amcopOepa, je
HETIOKPEeTaH W HaJla3| ce y KOJMMHCAHOM CHOIY oAroBapajyhux y—3paka. Y3o0pak Mopa
na caapxu oapeheny xomuunny MOssbauer—oBor M3oTomna, U TO Y OCHOBHOM CTamby.
W3Bop y—3paka mMa MoryhHOCT KpeTama INTO My omoryhaBa eneKTpOMeXaHWUYKd
TPAHCIyKTOP 6p3HHeX"i, Ha Koju je mocraBibeH. OBaj ypehaj omoryhyje u3Bopy na ce
kpehe y KOHTpoimcaHOM pexuMy Kako O ocTtBapuo yciose 3a Doppler—os edekar
[115Kk]. Ocum TpaHcamykTopa ca H3BOpOM, cactaBHM JenoBu Mossbauer—os

CIEKTpOMETAa KOjU YTpaBibajy M CTAaOWIMIIY KpeTame H3BOpa Cy: KIyMa, jeAuHIa 3a

X'_Conversion Electron Mdssbauer Spectroscopy - CEMS
I Depth selective CEMS - DCEMS
I enr. velocity transducer

81



yIpaB/batkbe TPAHCAYKTOPOM, TeHepaTop (YyHKIHjE 3a TPAHCIAYKTOp, KaauOpaTop

Op3uHE ca Jlacepom.

HVCARLE -
Praportional Counter BLUE MOSSBAUER SPECTROMETER
IND4S&31 g ADVANCED CONFIGURATION
Preamplifier/ wmn
- 3 Main Amplifier
% ' HYINRT
HY CABLE T
RED
[ v v
FoNER| SN
CABLE|
High Voltage Data Acquisition USE +—
Personal
Supol Modul & CABLE
ApPY oeuE ¢ > Computer
HV5-2 CMCA-550
MMWU AR s
Velocity
Transducer
MVT-1000 | s e s
DRV CARLE Drive Unit Digital Function
S e MDU-1200 €™ Generator Dot Matrix Printer
DFG-1200
e
CAURATCR WONTDR I'IIM
VELOCITY |
CALIBRATOR | T l
MVC-450 -~ o v :
s OWER CABLE QUTRUTS Hi [ :
INTERFERCMIETER = g e VELOCITY Inklj’:itr:i::m —
weE ™ CALIBRATOR DUAL BEAM
o MVC450 Bl OSCILLOSCOPE
—Pmmn:m N MODULE ;

Cnuxa 4.5. Mosshauer—os cnexmpomemap npoussohaua Wissenschaftliche
elektronik Gmbh, Starnberg, Germany. [llpukaszany xongueypayujy noceoyje
Jlabopamopuja 3a nykneapny u niazma Gusuxy, Hncmumyma 3a HyKieapHe

Hayke ,,Bunua”, Ynusepsumema y beoepaoy.

Kako Oum 4uTaB MEpHU CHCTEM HMMao IITO 0OJbY EHEPTHjCKY PE30NIYIHjy, O
chUcTeMa KOjU yrmpaBiba KperambeM MOssbauer—oBor wu3Bopa 3axTeBa Cce€ BeJIHMKa
MPELH3HOCT U CTAGUITHOCT. Y CIIEKTPOCKOMHjH ° F€ 0cTBapyje ce TagHOCT 60Jba O 107
mms™, eneKTPOMEXaHHIKHM TPAHCIYKTOPOM THIIA MeMOpaHe Ha 3BYYHHKY. OBOM
TEXHHKOM OCTBapyje ce MPElr3aH PeKIM paja y HHTepBaiy Opsuaa o1 1 mms™ u Marmbe
10 Hekomuko cms'. Moxyn remeparop dyHKumje oGe3Gelyje curaan pedepeHTHOr
HanoHa Ugr KOjUM CHa0jeBa jeIWHIly 3a YIpaBlbamke TpaHCIykTopoM. OcuM TOT

CUTHana, reHeparop QyHkmuje oOe30ehyje m HHM3 CUTHajIa KOJU CHHXPOHHU3Y]Y paj
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BUIIICKAHAITHOT aHAJIN3aTOpa ca PajioM jeJMHIIE 32 YIPaBJbake TPAHCIYKTOpOM. [ TaBHU
€JIEMEHT TPAaHCIYKTOpa j€ IITam Ha YHjeM jeIHOM Kpajy je MOCTaBJbEH M3BOP U KOJU
MOJKE JIa BPIIM KpeTame UCKIbYUHUBO QYK oce muinHapa. OKo IITana Haja3e ce joul JABa
KajeMa YHyTap KOJUX IIOCTOJH jaKM NEPMAaHEHTHH MarHeT CauuibeH Of JIerype

i
" crmxe curnan, Ug, 1 MarHeTHHM ITOJbEM

HEOMMMHUYM—TBOXhe—60p. ¥V npBu kamem™
KOj€ j€ CTBOPEHO Yy HE€TOBOM YHYTPAIIEEM ISy JIeyje Ha MEePMaHCHTHH MarHeT IITO
oMmoryhaBa yOp3ame mrama. J[pyrd MarHeT mak, CBOJUM KpETamEeM Kpo3 JAPYrd
conenonx™" crBapa curHan Uresp KOJUM Ce€ IIpOBEpaBa U KOPUTYje paJl TPaHCIyKTOpa.
Ha oBaj HaumH ocTBapyje ce OJCTYName Ol JIMHEApHOCTH 1%o OJ HOMHHAIHE
amrutyne. Hajuemhe kopumhenm o07aMK pajga TpaHCAYKTOpa j€ KpeTame ca
KOHCTaHTHUM yOp3ameM OJTHOCHO Jja Op3MHA UMa TPHArOHAIHY (TECTepacTy) 3aBUCHOCT
on BpemeHa. OcuM oBe GopMe KpeTama MOAYJ reHepaTop (yHKIMje oMmoryhasa u paj
TPaHCAYKTOpa Y CHHYCHOM PEXHUMY, KaKO U y pEeKHMYy KOHCTAaHTHE Op3HMHE ca Haruoom
npenaza ox 5, 10, 20 u 40 %. IlpenopyueHa OCHOBHa (peKBEHIMja KpeTame ca
KOHCTaHTHHUM yOp3ameM 0] cTpaHe npou3Bohaua uzHocu 23 Hz, 1ok My ce amIuuTyaa
nedununme 3anaBameM Ur. Pasznuka Ur u Uresp Ha31uBa ce CUrHAN IpelIKe U MOXeE Jia ce
npaté Ha ocumiockomy. Pagm ontummsanmje ypehaja BpeqHOCTH Tpelike MOTy 1a ce
Memajy MPOMEHOM ofjpeheHnx mapaMmerapa y jeIMHIIM 32 YIPaBJhamkhe TPAHCIYKTOPOM.
Kiynma ocuM MeXaHWYKOT TOJelIaBama PAaBHU Y KO0jOj C€ Halla3u TPAHCAYKTOp UMa
ynory obe36ehuBama KOIMHEApPHOCTH CHOIIA, Y30pKa M Mpo30opa Ha IeTekTopy. Takohe,
3ajeIHO ca MAaCMBHUM TIOCTOJhEM 00e30elh)yje aHTHBHOpanoHy 3amTuTy ypehaja.

On cymTHHCKOT 3Havaja je Ja ce CBaKoM KaHaiy moxaenu Opsuna. To je moryhe
YYHUHHATH “@ POSterior” u Ha OCHOBY KajauOpaluje yunmeHe (puToBameM criekTpa o—Fe
kanmuOparopa. Jpyrm HaumH je y3 nomoh macepckor  Michelson—osor
I/IHTep(bepOMeTpa.le Jlacepcku mHTEepdepomeTap cacroju ce ox 1 mW He—Ne nacepcke
IEBM Ca COINCTBEHHMM HW3BOPOM  Hamajamka, ONTHYKHMM KOMIIOHEHTaMa M|
dorogerektopuma [164]. M3Ban wuHTEepdhepomerapckor Kyhuinra MOCTOjU jemHa

ONTHYKA MpH3Ma KOja je 3aKadeHa Ha IM03aJMHy HOcaua M3BOpa M KOja MOXKE Ja ce

kpehe 3ajenHo ca muM. JIBa KOMHIMICHTHA JIacepCKa 3paka ce Chajajy W maaajy Ha

X drive coil

XV pick-up coil

N Takap nnTepdepomerap mocenyje Mossbauer—os criekrpomerap y JIaGopaTopuju 3a HyKiIeapHy U
wrasma ¢usuky, MHH ,,BuHua”.
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dboTomMoay, HA YMjEeM C€ EJIEKTPOHCKOM Koy ycien uHTepdepennuje renepuiine AC
HaroH. OpekBeHIMja OBOT HAIIOHA j€ TMPOIOPIIMOHAIHA TPEHYTHO] Op3uHM 1omepajyhe
npu3Me, OMHOCHO Pa3jUIM Yy IyTy JBa cyrneprnonupajyha 3paka koja nzHocu AS=2(L1-

Lo).

He/MNe Laser
)

{t
S0Urce maving rmirror (¢ splitter detector f (\ fn (\
\ A 1 ! i Lf |
' Méssbauer / - ., , J b . t
drive [:ﬂ = o
i
L
¥

= f

Y

o

fixed mirror

Cnuxa 4.6. Ilema nacepckoe unmepgepomempa 3a ancoiymmuy Kaiuopayujy
opsune Mossbauer—osoe mpancoykmopa. Ilpeyzemo uz: Gitlich, P., Bill, G.,
and Trantwein, A.X. Mdssbauer Spectroscopy and Transition Metal Chemistry.

Berlin, Heidelberg : Springer-Verlag, 2011. p. 33.

Kyhumre nacepckor mHTepdepoMeTpa Koje jé MOHTHPAHO Ha TPAHCIYKTOP
MIOBE3aHO je ca jenHuM ctangapHuM NIM monynom koje cHabaeBa Kyhuiire eHeprujom
U KOje TMpUMa aHaJIOTHH CUTHAJ o] WHTepdepomeTpa MmpeTBapajyhn ra y ITUTHTAIHU.
OBakBUM IUTHUTATHUM HH(DOpMaIMjamMa cHa0/1eBa BUIICKAHATIHU aHATN3aTOP U JSANHILY
3a ympaBjbambe TpaHcaykropoM. OBa jeaWHWIa TpepauyHaBa JOOWjeHM CHUTHAl Y
Op3uHy W mpuKaszyje je 3a m3adbpanu kaHai. [lomanu w3 BUIIEKAHATHOT aHAIH3aTOpa
MOTY J1a C€ MPEHeCY Ha MePCOHAHU padyHap TIe ce najke oopalyjy.

VY cranmapaHe eneMeHTe HyKIeapHe HHCTpyMEHTaluje 3a u3Boleme
Massbhauer—oBor ekcriepuMeHTa y TPOITyCHOj TEOMETPHjH yOpajaMo: MpOMOPIHOHATHA
Opojau, U3BOp BHUCOKOI HArlOHa, MpeTrojayaBad M IojadaBay, JAOK Cy jeAHOKAHAIHHU
JUCKPUMHUHATOP W BHUIIEKAHAIHU aHAJU3aTOP O] CTpaHe Mpou3Bohada CrojeHu y jeany
JeIUHUILY.

IIponopiroHatHy 6pojad je Hajuemthe kopumhenu 6pojad y °'Fe — Mossbauer—
OBe CHeKTpockonuju. PagHu rac Opojada 4MHM MeIIaBUHA WHEPTHHX racoBa aproHa,

KpHUIITOHAa U KCCHOHA KOjI/I Cy 3aTBOPCHU Y HUIMHAPHUYHY KOMOpPY IO MPHUTHUCKOM O[]
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10° Pa. YobuuajeHo je ma ce MEIaBUHU MHEPTHUX TacoBa goaa a0 10% merana, T3B.
3aracyjyhe cMerie. Aprot je mMame OCeTJbUB Ha Y—3pake o1 122 u 136 keV, anu je Bpio
oceTJbuB Ha y-3pak oj 14.413 keV ako cy auMeH3Hje KOMOpE TOBOJHHE J1a 3aJ0BOJBE
WHEPAKIMOHY AyXuHy oBor 3paka [115l]. Yna3zuu npo3op 3a 3pake je ox Oepuimjyma.
EdukacHoCT aeTekiuje mponopiHoHaIHUX AeTeKTopa 3a y—3pak on 14.413 keV je on
60 no 80%. IIpousBohau je y cmermuduKaMju HaBEO 1a Pe30ylHja JTETEKTopa 3a
mamjy “°Cd mzHocn 10%.

300r Tora mTO Ha M3Nazy Opojaya HE HACTaje MPEBEIMK HAIOHCKH HMIIYJIC,
noTpeOHO je Ja Ja ce Taj MMITyJIC Iojada MpeTnojadaBadeM. HamoHCKO oceTshuB
MpeTrojadyaBad ce MOCTaBJ/ba IITO Onrbke Opojady, paau CMamHBama IyKUHE Kabia
Koju ux cnaja. OBO je MOTpeOHO Kako ce€ OAHOC CHUTHaN/IIyM JAeduHucaH
KapakTepucTukaMa Opojaya He OM MOoropimao JAOAATHOM KamaluTaTUBHOIIhy kalia.
JluHeapHU ,,AMITYJIC ca peroM’ W3 TpeTiiojadaBada IMiajke Ce y IojadyaBad Ha Jlajbe
00JIMKOBamke W MOjavame. Y OJHOCY Ha W3a0paHO Tojadame aMIUIUTylla MOXe Ja
nocturde Hajpuimie 10 V mo NIM crangapny. M36opom HaunHa 00NMMKOBama UMITyJICA
YyTUYEeMO Ha OJHOC CHUTHAJ/IIyM, OaJMCTUYKH JePHUIUT M HAroMHUJaBame HMITYJICA,
gyuHehn kommpomuc usmely Op3uHe Opojama u pezonyiuje. MckycTBeHO ¢cMO JTOOwMIH
pesonyuyujy ox 9.5% 3a mojavama Koja najy BuUCUHY umiryinca usmehy 3.5 u 5 V
Oupajyhu OumnonapHu THI UMyJica Yrje je Bpeme oonukoBama 0.7 ps.

Y panujum Bep3ujama MOSSbauer—oBor CHEKTpOCKOINA MMITYJICH HaKOH
rojayaBada Cy ce IpOIEeCyHpalld y jeTHOKAHATHOM aHAJIH3aToOpy KOjH HX je CEJIEKTOBAO
M0 eHeprvjaMa, OJHOCHO OJICEIa0 CBE HUMITYJICE KOJU IO €HEPTrHju HUCY OJATOBapaIH
3a7aT0j BpeaHocTH eHepruja MOssbauer—ose pesonantHe nuuuje. HoBa jenamuuia
npousBohaua Wissel omoryhaBa u cenexkToBame M CKIAJUINTEHE TO/IaTaKa y jeIHOM.
HNara jequauiia, CMCA-500 [165], mocenyje unrerpucanu A/D koHBepTOp, TaKo J1a ce
aHAJIOTHU MMYJICH U3 TI0jayaBava MpeTBapajy y aurutanae. Ty je mocTaB/beH Mpo30p 3a
CEJIEKTOBame, TAKO JIa OBa jeJIMHUIIA HE CaMO Jia CMEIITa UMITYJICE Y Pa3InYHTe ajpece
MEMOpHje Yy 3aBHCHOCTH OJf BpeMEHa I0jaBJbHUBama, Beh je y moryhHOCTH na udyBa
UMITyJICE W y 3aBUCHOCTH O] HUXOBe BUchHEe. Tpeha HaumH paga oBor ypehaja,
BUIIICKAaHAIHN CKaJMpajyhu pexxum, oMoryhaBa MpHUKyTJbamke UMITYJICa KOJU J0J1a3€ 01
nacepckor uHTepdepomeTpa. Pan oBe jeaMHUIE jé KOHTPOJIUCAH U CHHXPOHHU30BaH O

cTpaHe reHepatopa ¢yHkuuje. ,,CtapT’ HUMIyJIC reHepaTopa (QyHKLHUje MOCTaBJba
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Opojau Ha MOYETHY aJApecy MEMOpPHje U MOYUEE Opojame UMITyJICa CBE JIOK CE Ha yJazy
CHA =ne mojaBu mmmyiic. Tamga ce campikaj Opojaya cmemra y aapecy #0 Tako ma y
Opojauy norahaja Hema Buie oadpoja. Cneneha mojaBa mmmynca Ha ynazy CHA
cMmemTa caapxaj Opojada y aapecy #1 memopuje. Kama u mocnenma azapeca y HU3Y
npuMu oa0poj ox Opojauda morahaja, mOHOBHEM cUrHaIOM ,,CtapT” ce m3abupa aapeca
#0. Bpeme tpajama jeqnor CHA-umMmItysca y 30upy ca BpeMEHOM OTBOPEHOCTH KaHala,
Tj. BpeMe 3a Koje Opojau morabhaja Opoju, Ha3uBa ce BpeMe 3aJpxKaBama y KaHanyX'Vi.
Hajehu Opoj kanama koju reHeparop ¢yHkuuje Hyau je 8192 kanama. Bpeme
3aapKaBamba y KaHay naeduHHCAaHO je u3a0paHuM YKymHHUM OpojeM KaHala |
OCHOBHOM (hpeKBeHIIMjoM TpaHcaykTopa ox 23 Hz. M36opom 1024 kanana ompenwiu
CMO y’KHHY Tpajama 3ajjpXaBama y KaHaiy on 42.5 ps. [lyxuna tpajama jeqaor CHA

UMITyJICa je peia BenuuuHe 1 ps.

Velocity
of Mésshauer
source in sine
mode

channel sweep hetween
two START puises

LRI TN
N S b

dwell time length of a CHA
of a channel pulse: ~ lLps
first channel'of sweep  secdnd channel of sweep last channel of §weep  first channel

of next sweep

Cnuxa 4.7. [Tlpuxas ycxknahenocmu xpemarwa MOSsbauer—osoe uzeopa y
CUHYCHOM pedcumy u odzosapajyhe adpece 3a cmeuimaj nooamaxa o 000pojy.

Ilpeysemo wu3: Data acquisition module CMCA-550 instruction manuel,

peghepenya [165].

XV dwell time
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4.2.2. MOssbauer—osu u3Bopu

Jla Ou ce HEKH paJAMOAKTHBHHM H30TON KOopucTHo kao Mossbauer—os uzBop
noTpeGHO je Ja Mmoceayje eKCIUTOBAHO M OCHOBHO CTame onpeheHHX HyKIeapHHUX
KapaKTepUCTHUKA, KAKO OM OCHOBHHU YCJIOBH METO/e OWiIM 3a70BoJbeHH. [IpBU yCIOB
KOJU W30TON MOpa Jia 3aJ0BOJBH j€ Jla My €HEepruja Ipena3a HHUje CYBHIIE BEIUKA.
Pe3oHaHTHU 3axBaT TakBe KOJIMYMHE CMHUTOBAaHE CHepruje Ouo Ou mnpaheH 3HATHUM
y3MakoM je3rpa amcopOepa, 4ak M HETOBUM TPajHUM H30alMBambEM U3 TOJIOXKaja y
pemetku. 3a MOssbauer—oBy CHeKTPOCKONHjy TOJECHO je Ja EHEepruje y—3paka
3aJ10BOJbABA]y:

SkeV <€, =€, — €, <180 keV’ 4.7

3a enepruje Behe on 180 keV pezonanTtHa arcopriuja je HapyleHa, 10K Ou ce y
ciiydajy eHepruja Mamux ol 5 KeV y moTmyHOCTH Jecuiia Hepe30HAaHTHA arcopIiyja
TaKBUX 3paka W O] CTpaHe u3BOpa W of cTpaHe arcopbepa. Creneha BakHa
KapaKTepUCTHKa je Bpeme okuBoTa moOyhenor crama. 3a MdOssbauer—-osy
CIEKTPOCKOMHU]y HAjTOJIECHUJU Cy M30TOMH KOJA KOjUX je Bpeme KUBOTa moOyheHor
crama y untepBany 107 s < 7y <10® s. Ako je Bpeme xmBota myxe ox 10° s taksa
nunrja je mo Heisenberg—oBom npuHImny HeoxpeheHocTn npesume ycka. Kox Tako
YCKHX JIMHH]Ja 00JIaCT PE30HAaHTHOT TMpeKiIamnama je Maja, Ia Ce€ Pe30HAHTHU CUTHAI
3Ha4yajHO He pa3iuKyje o] (GoHa. Y Opyrom ciiyuajy, KaJa je Bpeme >KHBOTa 1odyheHor
crama kpahe ox 10° s mHacrana IMHHMja je NpeBHINE WIMPOKA, INTO IOTOPHIABA
pe3oiynnjy MepHoT cuctema [166].

Kako moOyheno crame MOssbauer—osor mpenasa mMa KpaTko BpeMe >KHBOTA,
NOTPeOHO je Ja ce y KOHTUHYUTETY IONMYyHH OJf POIUTEha KOjU MMa JTYXKH MEPHUO
nojypacrnazaa Hero cam npenas. O poauTesba e 3aXTEBa J1a HEroB pacnaj y Hajehem
neny naje Mossbauer—os ¢oton. Takole je Baxkan KoehHIIMjEHT HHTEPHE KOHBEP3Hje 3a
natu MOssbauer—oB mpemas. To je omHOC H30aYeHHMX OPOMTAIHUX CIIEKTPOHA M
eMuTOBaHMUX (POTOHA K0 MOCIeauIla HyKeapHe AeekciuTanuje. [lorpebHo je na je oBaj
KOeQUIHUJEHT oint IITO MamH. [loTpeOHO je a ce y HyKJIeapHOM paclajy pOAUTEsha
CTBOpH IITO Mame CHEpruje y3mMaka je3rpa. TakBW Cy, CACBUM CHTYPHO, W30MEpPHH

Ipesiasy, eIeKTPOHCKH 3aXBaTH U HUCKOCHEPreTCKHU 0eTa pachaiH.
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W3Bop ce Hamasu y MmetanHoj MaTtpuim. Ilorpebno je ma ce Mdssbauer—os
PaIMOHYKIIH/I HAJIa3u Ha MO3UIIM]H Y PEIIeTKH KOje UMa KyOHY CHMETpPH]Y, a Jia je cama
pemieTka HemarHeTHa. OBakBU YCIOBU Cy MOTpeOHU Kako Ou ce u3bersie xumephuHe
I/IHTepaKI_II/Ije HU30TOIla Ca CICKTPOMArHCcTHUM IIOJbUMA HACTaJIUM OJ OKOJIMHC U
obe30emmma MoHoxpoMaTcka MdOssbauer—osa muamja. Jlo maHac je mo3Hat 81
paauon30ToN KOju yKymHO uMajy 102 HykiieapHa Ipena3a Koju 3a0BOJbaBajy YCIIOBE

3a ipumeny y Mossbauer—oBoj ciekrpockomuju [115m].

Tabera 4.1. Hykneapne kapaxmepucmuxe nexux MOssbauer—osux useopa.
IIpeysemo uz: Maddock, Alfred G. (1997) MOssbauer Spectroscopy: Principles
and Applications of the Technicqus, Horwood Publishing Limited, Chichester,
West Sussex, England.

Enement
Hyxkueapue Bennanne Fe 93 Blgy 81Ta 805 98y ¥ Au
IMpuponna 3act. usoT. [ % | 2.2 8.58 47.7 100 16.1 62.7 100
Ponuress ¥Co 1omgn B1Gd 8w 189y %05 97pg
Tun pacmaga poauTesba e.c. it. e.c. e.c. e.c. B B
Ty poauTesba 271.79d 250d 129d 140d 13.3d 31h 18 h
E Mosshaler [ e/ | "14.41300 23.87 21.6 6.25 69.6 73.0 77.3
Texc [ NS ] “141.53 26.5 13.0 9810 2.37 9.09 2.71
Koed. nnrepHe koHBep3uje 0.16 5.12 29 46 8 6.5 4.3
lexe -3/2 +3/2 +7/2 +9/2 -5/2 +1/2 +1/2
lgna -1/2 +1/2 +5/2 +7/2 -312 +3/2 +3/2
Go-HYK. e(pHKaCHHU MPECeK 256 140 23 167 8.4 31 3.8
2 [ mms™] 0.194 0.628 1.41 0.0064 2.41 0.59 1.88
THI eMHCHOHOT y-3paKa "M1+(E2) M1 M1 El E2/M1 E2/M1 E2/M1
3nax AR/R - + + + - + +
Qga[b] 0 0 1.16 +0.8 +1.5 +0.59
Qexc[b1] +0.16 -0.08 1.50 -0.6 0 0
W™ u3pasken y py “+0.09044 -1.04 3.46 2.36 +0.66 +0.47 +0.14
W€ u3paskeH y pn *-0.1549 +0.67 2.59 5.22 +0.98 +0.16 +0.42

" Ipukasano Ha ocHOBY pedeperue [161]

" Ipukasano na ocHosy pedeperue [167]

W3Bop koju ce Hajuemhe KopucTH y 1aGopatoprjama je usoromn ° Fe. ITo6yhero
. 57 57 -
CTame OBOT M30TOMa JA00Hja ce 3axBaroM enekTpona y ° Co. Ponutess, °'Co, nobuja ce

y HyKIIeapHoj peaximju “°Fe(d,n)*>'Co. eyrepor ox 9.5 MeV koju je HeomxoaH 3a OBy
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peaKkIujy je MUKIOTPOHCKU MPOU3BO/I, IITO OBAj U3BOP YMHM CKynuM. M3Bop ce Hamazu
y poaujymckoj (Rh) marpuim, koja He3HaTHO mpormpuje Mdssbauer—oBy y—nuHujy o
14.413 keV. Ipupogsa mmpuna muamje I' wsHocu 0.097 mms™. Eweprujcku
xoHBep3uonH daxrop m3mocu 1 mms™ = 48.075 neV [106g]. >’Co koju je aucnepropan
y METaJHOj MaTpullM pyTeHHjyma uma ¢aktop Oe3y3maune emucuje fs = 0.78.
Hepocratak °'Fe kao Madssbauer—osor m3Bopa u amcopGepa je Mala IPHPOIHA

3aCTYIUBEHOCT OBOT M30ToIa, cBera 2.2%.

M
¥
ij"':‘c 271.794d
Jors = 9
L
1_%‘1&45? STCO =
S AT 27
A !
o s Q.-=836.1
£ ST o “
41 52— OOy Gy '-?*?’? & 706418 D183% 7.7
e SN OF :
g0y ‘_"* b
37 o oy
S {?"’ =
: FOS ow &
05 ps 2 i N 366.759
o ¥
0T ¥
87 ns 2 P @ 136.4745 _00.8% 5.4
P 7 = s 0 1 —
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Ve ToEr To
stable 2212212 — 0
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Cnuka 4.8. LUlema pacnada °'Co erekmponckum 3axeamom. Ipeu 6poj usnad
npenasa je unmesumem 3paka, cieou eHepauja npeiaza u Ha nocieorem Mecny
je oama myamunonrnocm npenasa. Ilpeysemo uz: Firestone, R. B., Table of
Isotopes CD-ROM, Eighth Edition, University of California Lawrence Berkeley

National Laboratory, Wiley—Interscience, Berkeley, California, 1996.

Jour jenqHO MPUPOAHO OrpaHUYCHE Y OOMMHUjeM HCKopulThaBamky OBOT U3BOpa Y—3paka
je BeJHMKa BPEIHOCT MHTEepHE KoHBep3uje MoOsshauer—osor nmobyheHor crama jesrpa
*"Fe, cimka 4.8. Ako nHTE3HTET y—3paKa o 122 keV-a, Koji y KacKaiu IyHH mo6yheHo
crame, Hopmupamo Ha 100%, oHza je penatuBHM uHTEe3uTeT MOSShauer—osor y—3paka
camo 10.7%. Kako ce °'Co, 6e3Mano y MOTIYHOCTH pachajga Kpo3 OBy TpaHy, OHAA 01
qnTaBe akTHBHOCTH ° CO m3Bopa Mdssbhauer—oBa crieKTpocKoIija HMa Ha pacIioIaramy

~11% o1 aKTUBHOCTH.
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Compton-oBu €
boTOHH

KOHBEP3HOHU €
K 7.3 keV
L 13.6keV

o)
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14.413 keV

o Auger-oBu e-
KLL 5.4 keV

LMM ~0.6 keV

o
,.,j«‘ MMM <15 eV
N
W
O

Cnuxa 4.9. I[locneouye y cnyuajy Hepe3oOHAHMHOZ UNU HAKOH PE30HAHMHOZ

saxeama Mossbauer—osoz y—spaxa 00 cmpane jesepa > Fe.

VY cnydajy Hepe3OHaHTHOT 3axBaTa y—3paka on 14.413 keV ox crtpaHe jesrpa
>"Fe moryhie mocienume BeroBe HHTEPAKIMje ca CICKTPOHCKAM OMOTadeM rBoxha cy
u3banrBame (QOTOCICKTPOHA M3 EIEKTPOHCKe Jbycke miaum Compton—-oBo pacejame
¢oroHa Ha eNeKTpoHy. Y cClyyajy pe30HAaHTHOI 3axBaTa Y—3paka, je3rpo IpH
JECKCIUTAIMjH MOXKE WM J]a PEeeMHTYyje MCTH TakaB 3paK WIM Ja U3 eJNEKTPOHCKOT
oMoTauda u30aIy €IeKTPOH, T3B. KOHBEP3UOHH €JIEKTpOoH. OBako moOyheHun omorau ce
penakcupa myteM eMucHje AUJer—oBHX JICKTPOHA U KapaKTEPUCTHYHOT X—3pauckha.

Kako mpukasyje cnuka 4.9, *'Co uma KOMIUICKCHY IIeMy pacraja U udju he
NPOAYKTH y Jajb0j MHTEPAKIHMjH Ca MaTepHjoM CTBOPHTH YWTaB HU3 Y—3paka ca
pa3nuuuTEM eHeprujama. TakBu 3panu moBehaBahe mrym cnektpomerpa [115n]. 36or

TOTa C€ OBAj HEPE30HAHTHU (POH AUCKPUMUHUIIIE.
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Cnuxa 4.10. Ananusza eucune umnynca nukoea ° CO. Jlunuje npenaza euuiux

enepeuja cy ouckpumunucane.Cnekmap je cuummen y Jlabopamopuju 3a

HyKneapHy u naazma uszuxy, UHH ,,Bunua’.

7
Kaxko ce °’Co pacraja 3aXBaToM elIeKTpoHa ca K—Jbycke, HACTANA IIyIUBHHA CE

MOIyEaBa [PeNa’oM CICKTPOHa W3 Heke ox L—mombyckn °'Fe u Taga Hacraje

kapaktepuctuano X—-K, 3pademe on 6.4 keV. Kako je oBO 3paucthe HUXKE CHEpPrHje,

nobap 7eo OBOT 3padera HEeCTaHEe IMPOLIECOM CaMOAICOPIIMje y CaMOM H3BODY.

WNHTesurer oBor mmka Tpeba cBecTM Ha HajMamwy Moryhy wmepy, jep oBU 3paru

noBehaBajy yKymHO MPTBO BpeMme Opojada. 3a CMameme OBOT MHTE3UTETA JIOBOJhAH €

HOCa4 Yy30pKa O IUICKCHUIJIAca. I[pyrI/I HCIMMOBOJbHU IIHK Yy IIPHUKAa3aHOM CHCPIETCKOM

CHEKTpPY NOTHYE Of KapaKTePHUCTUUHOT X—3pauema pyTeHujyma. Kapakrepuctiuuna X—

3paderba, Kako alyMHHHjyma (01 Kora ce cactoju kyhminre u3Bopa) ox oko 1.5 keV,

TaKo W 0JioBa (07 KOTa ce CacTOjH 3aIITUTHH 3u1) oa 75 KeV oj10Ba, Cy ojceueHa U He

BUJIE C€ Y MPUKA3aHOM CIIEKTpY.



4.2.3. Tlporpamu 3a MpUKYIJbAkE MMOAATaKa M 00paIy pe3yirara Mepema

IMomaum cakymsbeHH 3a BpeMe Tpajama MOssbauer—osor ekcreprMeHTa H
cauyBaHt y enekTpoHckoj jenuanuu CMCA-500 npeHoce ce Ha MEPCOHAIHU pavyHap.
IMporpamcku maketr Wissoft 2003 cuyxu 3a ympaBibamwe jeauauinom CMCA-500,
OJJHOCHO TIOYETKOM M 3aBpPLIETKOM ekcrepuMeHTa. OBHM mporpamomM Ompamo m3mehy
tpu omuuje pexuma paza CMCA-500: MCS, MCS(window) u PHA. Onuuja MCS
BPIIH y 33JIaTOM BPEMEHCKOM MHTEPBAy CaKyIUbale M MPEHOC MOAaTaKa ca JacepCKOr
unteppepomerpa. Omuuja PHA je ommuja cHuMama €HEPTUjCKOT CIEKTpa W HAKOH
NPaBIIHOT TIOCTaBJbarkba MPO30pa 3a MUCKPUMHHAIM]Y HMITyJica IO EHeprujaMa
npenasu ce Ha omujy MCS(window) koja omoryhaBa cuumame Mossbauer—osor
CIEKTpa.

WinNormos je mporpam 3a o0paay mojgaTaka u gobujame MoOssbauer—osux
napamerapa. Mima moryhHoct npumene Ha Bume Mossbauer—osux mssopa: ° Fe, 119gp,
WA, 2igp, 7] 129 1Bcg 1257g 677p 1lpy 1T0vh y BTN @88 Opai mporpam
omoryhaBa o0paay crekrapa J0O0MjeHUX JIaCepCKUM HMHTEPPEpOMETPOM KOjU CIyXkKe 3a
kanubpanujy Mossbauer—osux criekrapa. [IpBo ce 3a 3aaTo BpeMe paja jgacepa ypaiu
(buTOBaE JTACEPCKUX TMOAaTaKa MOJMHOMOM BHIer peaa. OcHoBHA uMdopmalrja kKoja

M TTpunukom cBakor cumarma Mossbauer—

ce nobuja je Tayka mpecaBUjama CIEKTpa
OBOI' CIEKTpa y pPEXHUMY KOHCTaHTHOI yOp3ama H3BOpa 3a BpeMeE jeJHE IepHoe
KpeTama, CBaKH MpHUpaIITaj Op3MHE Ce TOCTUTHE JIBa ITyTa, TAKO J1a HACTajy /1B CIIEKTpa
[115n]. TToctymak ,,mpecaBujama’” Tako JOOHjEHOr CICKTpa, ca JeBa Ha JECHO WA
oOpartHo 3aBucuhe oj paga TpaHCIYKTOpa, y 3aBHCHOCTH JIa JIU je TIOJCIICH Ja Paau y
NO3UTHBHOM. (HAaKOH 3a0KpeTa MMa MUHHMAJHY Op3HMHY) WM Y HETaTUBHOM PEXKUMY.
,» 1adka mpecaBHjama’ ce OMpa Tako Ja ce JOOHMjeHEe HyJIe TeOpHjCKEe KPUBE JacepCKOr
CIIEKTpa MOKJIOIE.

Bpoj onbpoja mo kxanamy ce 3a matu He—Ne macep koHBepTyje y Op3uHY IO
cienchem 3akony:

Vi = (006poj no xanany)l(3160.56 *npomex. epeme racepa) [mms™] 4.8

HakoH ponmespvBama BpEAHOCTH Op3MHE CBaKOM KaHainy Ha amiucu (Mo 3aaaToj

TEOPH]CKO] KPWBOj) MpHUpaIiTaj Op3uHe HEe Mopa na Oyjae MCTH, OAHOCHO CKalla HHje

“Mi folding point
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munaeapHa. [Iporpam WINNOrmos Hyau OMIHjy aKo KEIUMO Ja PagiMO y JHHEAPHO]
CKaJIi WJIM HEKE MPOTrpaMCKe OMIHje MOMYyT M3BPUICHE TPAHCMUCHOHOT MHTErpajja cy
W3BOJIJBMBE JEIMHO Y JIMHEapHO) ckanu Op3uHe. Kaga ce mobuje Tauka mpecaBujama 3a
JacepcKH CIIEKTap OHa ce 3aJp)KaBa 3a CBE CIEKTPE KOjU Cy CHUMJBCHHU y JaTOM

peXUMY TPaHCIyKTOpA.

i smrmremee e 1 A B AR A A - | PR s s s AN A

150000 - | error | <0.23 chn

100000 +

Counts

50000

e
ER- N0 sl V223 HE
: B3 34 o5 S ) oo 029
n 340000 ® & & 2 2 & ¢ o8
= C? % ) ® e © @ f
g & ® © ® ® O
O 320000 ¢ $ J; H . ;
& ° 8
© ¢ ; :
0 200 400 600 800 1000

Channels

Cnuka 4.11. () Ilooayu nacepckoe mepersa pada mpancoykmopa cy pumosanu
nonuHomom euwiez peda u npukasanu cy ca epeuwikom. (b) Jlacepcku nodayu
npemeopenu y Op3uHy 3a mMA4HO 6épeme pada uHmepgepomempa, npe
»casujarwa’ cnekmpa. Ceakom Kauany ce 0odem)je UpavyyHama 6peoHOCH
opsune (3nax 6psune je 00prym). Bpeme usmehy oea 3aokpema mpancoykmopa
Oeqhunucano je rweeo6om ocHosnom gpexsernyujom 00 23 Hz. (c) [Hooayu, m3e.
nHeobpahenu nooayu, MOssbauer—osoe mepera kxanubpamopckoe ancopbepa o—

Fe, npe casujarmwa cnexmpa.
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Haxon ,,ipecaBujama” MOssbauer—osor crmekrtpa, HacTtaje peaykija Opoja

karasa ca N Ha N/2. Tako, ymecTo 1Ba cHUMJbeHa HeoOpaleHa criekTpa HacTaje jelaH,

KOME ce OJIHOC cuTHa/1ryM roBehasa 3a akrop \/E :

Kanmubpanmone donuje cy nedpune 25 pm u He 6u Tpebano na Oyay nedsne jep

OW mupwHA arcopruuoHe TuHUje Omnma mosehana ycnmen edekra meOpuHE y30pKa.

[IpaBunan paa TpaHCOyKTOpa Jaje MIUPUHY JHHH]E Koj o—Fe cexcrera ox oko 0.23

mms™. Meranna o—-Fe (oimja nMa 3ampeMHHCKH LEHTPHpaHy KyOHY pPEIIeTKY ©

CTaOMIIHY KpUCTaJHY (a3zy Ha COOHOj TeMIIEpaTypH.

.
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Cnuxa 4.12. (a) ,,lIpecasujenu’ MOssbauer—oe cnexmap rkanubpayuonoz o—Fe
ancopbepa. Di—pazmax usmely kapakxmepucmuunux nuHUja Kamubpayuowoz
cexcmema. (b) Teopujcka ¢pynxkyuja obpade nooamaxa 0o6ujenux 00 1acepcKoe
unmepghepomempa HaAKOH ,,npecasujarba’’, No Kojoj ce 0odemyje 8pedOHOCm

Op3uUHe C8AKOM KAHATLY.

Kapakrepuctnunu xurnepduHU CeKCTeT uMa A00po yTBpheHa pactojama usMehy

Lorentz—osux muuuja u To: D1g = 10.657 mms™, Das = 6.167 mms™u D34 = 1.677 mms’

!, Iporpam WinNormos nyzau onmujy kanubparmje x—oce 6e3 Jacepa, OTHOCHO CaMo Y3
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nomoh o—Fe domuje. UHkpemeHnT Op3mHE 1O KaHaimy ao0uja ce Ha OCHOBY AV =
Dil(6poj kanana)i, Tako aa je KOpeCIoAeHIHja THHEeapHa.

Ocum w™eranHe o-Fe Qonuje, 3a kanmuOpanujy MOXEMO Ja KOPUCTHMO
CTaHaapaHe ancopbepe ca 7oOpo mo3HaToM xurneppuHoM HMHTepakmujoM. Mehy no6po
no3Hare crangapae crnagajy: Harpujym autporpycua Nay[Fe(CN)sNOJ]-2H,0, uuju
W30MEPHH TIOMaK y OJHOCY Ha o—Fe Ha coOHOj TemmnepaTypu u3HocH -0.2576(14) mms’
', Jour mory na ce kopucre kamujym (epoumjannn Ka[Fe(CN)g]-3H20 (-0.042(3) mms®
Y, xemarut a—Fe,05 (+0.365(3) mms™) u onpehenn nephajyhu emnx [115n].

CriekTap KOju HacTaje MPUIMKOM KpeTama M3BOpa ca KOHCTAaHTHUM yOp3ameM,
xlviii

nMahe HeMHeapHy AUCTOP3H]y OCHOBHE JIMHHjE  CIIEKTpa. Y3pOK je y YMEHCHUIIN J1a

Ce KpeTameM H3BOopa IEpHOIMYHO MCHha i POCTOPHH yrao n3Bop—aerekrop. 12 PP 43:49)
JleBH M JieCHU €0 HEMPECaBUjEHOI CIeKTpa Onhe aHTHCUMETPUYHH, 300T MOCTaBIbamka
MOYETHE aJpece 3a CMEINTaj IMojaTaka Ha MaKCHMAJIHO] WM MHUHUMAIIHO] Op3WHHU.
»lIpecaBrjameM”, TIOMYT JABE CIUKE Yy OTJIe/laly, OBaj TEOMETPH]CKU eeKaT MOXKe Ja ce
enuMuHMIIe. OCUM COMEHYTOT eeKTa Koju je (pyHKIMja BeTMUYUHE OTBOPA Y KOJH C€
cMelTa Ap)Kad y30pKa, MOCToju M KocuHycHH edekar. Ha amcopbep je moryhe na
najHy ¥ 3paly KOju HHUCY KOJMHEApHH ca OCOM amapaType, OJHOCHO YHjU TpaBall ca
OCOM KOJIMMAaTopa 3akijana W3BeCHHW yrao €. Y ToM ciydajy J0Jia3u 10 peayKIuje
Doppler-ose enepruje jep je Opsuna V' = vcosd. MOssbauer—oBu crextpu Koju cy
nobujenn Ha ypehajuma KOju MMajy BEJIMKE OTBOPE 3a CMEIITAmkE y30paka MOTry Ja
UMajy aCUMETPUYHO MPOLINPEHE JHHU]E.

[Tporpam 3a obpamxy Mossbauer—osux crmekrapa WIinNOrmos moceayje omiujy

3a 06pajy CIGKTapa M3 KPHCTAalHHX CTPyKTypa ™

, a Takohe m omuujy 3a oOpany
CrieKTapa 13 aMOp(HHX y30paka'. Y CYIITHHH eKCIICPUMEHTAIHH CIICKTPH KPHCTATHAX
CTpPYKTypa cy cynepnosuiuje Lorentz—osux smauja [106j]:

y(x;,¢) = (b, +byx; +b2Xi2 +b3Xi3)

+> A i=123,..,N 4.9
k=1 X — X (0) 2
1+( )
/2
Ml hage line
X Site
' Dist
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riae cy: Xi—Doppler—oBa 6p3una y N—oM kaHairy, KyOHHM 4iIaH OMUCYje OOJIMK OCHOBHE
JWHHjE, 0K je ¢ ckyn yKymHuX (3n+4) mapamerapa (Ax, Xk(0), Ik u bo, b1, by, b3) xoju
Tpeba nma ce oapene. N je 6poj Tauaka criekrpa. Ay—-Bucuna Lorentz—ose nunuje, Xk(0)—
MO3HIMja OZHOCHO LeHTpouga [Mms?], [i—lyHa WIMpHHA Ha IOJIOBHHH BHCHHE
Lorentz—oBe ysmuuje. OBO je Teopujcka (hyHKIMja MOJeNa Koja Tpeba mro Ommke na
npuhe eKCIepUMEHTAIHUM Tadykama. MeToa Koju ce MpuMeEmyje je MeTo (UTOBama

HajMambUX KBaJpaTa, OJHOCHO MUHUMU3HpAkE P—je:

N 2
22 =D W (y(x,c)-y;)?> =min = ?{ =0 j=12,..,3n+4 4.10
i-1 C;

]

yi—je 0a0poj y i—oM KaHaiy, a Wj je TexXHHCKH (akTop aar ca 1/y;.

Hlupuna nuHMUjE je Mepa KOJUKO MNpode M3 HEKOr aHcaMOiia pa3iIuyuTo
MHTEparyjy ca OKOJHHUM T0JbUMa, YCJIe]] BEOMa MaJIX IMPOMEHa CaMHUX OKOJHMHA Mpoda
3 Kojux pgonasu curHal. Kom amopdHHMX y30paka atoMu 3ay3uMajy HAaCyMHYHE
NO3UIHje, MITO Ce OJpa)kaBa Ha IMPOMEHY XHUIIEpUHUX IMapaMeTapa T¢ OBaKBU CHEKTPH
y oOpanu 3axTeBajy KOHTHHyalHy IUcTpuOyuujy. Paam mojegHocraBibema, HEKa
MOCTOjU caMO IUCTpUOyIHja XxumnepuHOr MarHeTHOr moJsba Bps OHma ce Teopujcka

dbyHKIMja 3a AaTH CTIEKTap 100uja:
IP(B)LS(B,v)dB Ty YeMy je _[P(B)dB =1 4.11
0 0

[Tporpam WinNormos uma moryhxoct o0pajie criekrapa 4dju MOACIEKTPH MOTY
UMaTH NOPEKJIO WU Y KPUCTAJIHO] CTPYKTYPH WM Y aMOp(HO]j (a3u, a cacTaBHU Cy /€0
jemHor cmektpa. 30or oBux mnoroaHoctH, mporpam WINNOrmos je manac Hajuemthe
kopumrthern mporpam. OCTamy NMPOTPAaMCKU TAKETH KOJH €€ KOPHUCTE CY jamaHCKO—

mahapcku MossWin u gerku Confit.
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5. NisAl ca mnpumecama xadHHjyMa: pe3yaTaTH Mepema,

MPOpPaYyHH U TUCKYCH]ja

5.1. Jlobujame y3opaka NizAl nonmupanux Hf aromrma

Momukpucranmau NisAl y3opuu monupanu ca 0.2, 0.5 u 5 aToMcKuX mpolieHaTa
xaHUjyMa MPUINPEMIbEHU CY METOJOM JYyYHOT ToIUbeEa' MeTala BHCOKE ducTohe
Ni(>99.92%) u Al(>99.79%) ca Hf(98.5% Hf, 1.5% Zr) y armocepu aprona.” Maca
HUKJIA, allyMUHHjyMa U xadHHUjyMma je y3eTa Tako Ja ce y3opuu nobujy y creaehoj
exBugedumnutapuoj crexuomerpuju: NizagsAlaggsHfp2, (0.2 at.% Hf —  NizAl),
Niza.625Al24 875HT0 5 (0.5 at.% Hf — NizAl) u Niz125Al375HTs5 (5 at.% Hf — NizAl). Kako
O0u ce poOuna mTo 0OJha XOMOTEHOCT y30paKa, CBaka O] JIETypa j€ MPETOIJbEeHa Y

JTy4yHO] iehu HEKOJIUKO IMyTa.

5.2. Kapakrepuzanmja y3opaka NisAl monupanux Hf aromuma

mudpakunjoM X—3paka

CrpykTypHa Kapakrepusanuja HampaBibeHux Hf—NizAl y3opaka ypabhena je
EeKCTICpUMEHTAIHOM ~ MeToJoM aAudpakinuje X-3paka Ha COOHO] TeMIlepaTypu
kopumihemem Philips PW 1050 audpakromerpa 3a mpax ca HukioBuM (unrepom Cu
Ko—mamje (A = 1.5418 A) u cuusTHIaImOHOr eTekTopa y omncery asumyta 10° < 260 <
120°, ca kopakom o 0.02° u BpeMeHOM CKeHupawa o1 12 S 1o I<0paI<y."ii Opnpehusame
napamerapa KpUCTAIHUX PEHICTKH U aHaiu3e (a3a y monukpuctaaauM yzopimma NisAl
norupanux ca 0.2, 0.5 u 5 at.% Hf ypahenu cy mporpamom PowderCell 2.4 koju ce
6asupa Ha Rietveld-oBoj meromu [169,170]. Crammapana aeBujanuja JOOHjEHHX
napamerapa pemeTku 3a y3opke NisAl monupanux ca 0.5 u 5 at.% Hf uzpauynara je

METOJIOM HajMamHX KBagpaTa nporpamom LSUCRI [171].

" enr. arc melting

" y3opke je cunrernsosao ap lepxapxa llymaxep u3 Helmholtz Zentrum Berlin fir Materialien und
Energie GmbH, Germany.

W' Kapaxrepusarmjy ysopaka audpaxmmjom X—3paka ypammma je Tama Bapyumja, capammuk
Jlabopatopuje 3a Teopujcky ¢Gu3MKy U (usnky KonuenzoBane wmarepuje, MHH ,,Bunua”,
Yuusepsureta y beorpany.
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Judpakrorpam X—3pauemwa monukpucraaaor ysopka 0.2 at.% Hf — NizAl
nmpuKasaH je Ha ciauiy 5.1. Ananusa nudpaxkrorpama mokasania je aa cy y AaToj JIeTypu
npucytHe Tpu aze. Ocum ouekuBaHe KyOHe L1, kpucramorpadcke cTpykType
kapakrepuctuune 3a Y—NizAl, y y30pky Koersuctupajy W JABE TETparoHaJIHE
kpuctanorpadceke ctpykrype NizAl, DOy u L6g. CBe Tpu cTpyKType Cy I'yCTO MaKOBaHE
Kpuctanorpadcke CTpyKType, Te je OUIo Koju aToM OKpYykeH ca 12 HajOmmKux aToMa.

L1, — NizAl pasa je ox cBux (asza MpUCYTHHX Y Y30PKY CTPYKTYpa ca HajBHIIIOM
rpynom mnpoctopHe cumerpuje. IlpencraBHuk Tte crpykrype je CusAu, u To je
MOBPIIMHCKY IIEHTpHpaHa KyOHa KpUCTalTHA CTPYKTypa ca MPOCTOPHOM Tpyrom Pm-3m
(6poj rpyme 221). ATOMH alyMHHHjyMa CMEIITEHH Cy Yy TEMEHHMa KOIIKE Ha
nosunujama koje Hoce Wyckoff-oBy o3naky 1a, u cBaku je okpyxkeH ca 12 aToma HHUKIIA
KOjU Cy My HajOmmKu cyceau. ATOMH HHKJIAa Cy IOBPIIMHCKH IEHTPHpPAHH Ha

no3uijamMa 3C ¥ CBaKH 3a HajOJMKe cyce/ie MMa 8 aToMa HUKIIA U 4 aToMa

a)L1,
; b) DO,
s ) L6,
2
2
]
g__l AR . A e
a) | N I I T |
b)| | | [ | 1 O N 1 O i
c)l | | i L 1 S U T U U U I O N S O
20 40 0 60 8 100 120

20 (°)

Cnuka 5.1. [ugppaxmoepam X-spaxa 0.2 at% Hf — NisAl. [lozeomene
Kpucmanozpaghcke peguexcuje npukazane ¢y epMuKAIHUM Ypmuyama 3a: (a)
kyony L1, empyxmypy (CusAu); (b) mempaconanny D022 cmpyxkmypy (Al3Ti); (C)
mempaeonanny L6y cmpyxkmypy (CusTi). Ilpeyzemo uz peghepenye [172].
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anymuarjyma. Ky6na L1, cTpykTypa je cTabwiHHMja O TETpAaroHAJIHHX KPUCTAITHHX
CTPYKTYypa.

D02, crtpykrypa, uuju je mportotunm AlsTi, je TeTparoHanHa CTpyKTypa ca
npocTtopHoM rpynom cumerpuje l4/mmm (6poj rpyne 139). Vpehena DOy ctpykrypa
MOXe Ja ce mpexacraBu momyT ypehene L1, ctpykrype umja je cBaka (0 O 1) paBan
nomepeHa 3a Bektop [1/2 1/2 0]. AtomMu HUKIAa 3ay3uMajy JBE€ HECKBHBAJICHTHE
nosuije 2b u 4d, mok cy aromm anymuHHjyMa cmemTeHd Ha 2a. Kpucramorpadcka
crpykrypa L6¢ je Terparonanna nucropsuja L1, crpykrype Tuna CusTi u mpocTtopHOM
rpynom cumetpuje P4/mmm (6poj rpyme 123). Atomu Hukia takohe kao u koq DOy
3ay3umajy ase HeekBuBajacHTHe WYCKoff—oBe mosuruje 1¢ u 2e, a atomu aqyMuHHjyMa
Cy Ha mo3unuju la.

W3pauynatu nmapamMeTpu pelieTke U BUXOBE CTaHIapAHE AeBHjaluje JOOHjeHU
nomohy nporpama PowderCell 2.4 3a tpu xpucranue crpykrype (L1, DOz u L6g) Ha
noaukpuctanraoMm y3opky 0.2 at.% Hf — NizAl npukazanu cy y tabeam 5.1. Omnoc
napametapa pemietke c¢/a kox DOy ctpykrype msnocu 2.04, mok Taj omHoc kox L6
crpykrype usHocu 0.87. R—Bpeanoctu ¢uta cy Bucoke u 10: Ry = 7.96, Ryp = 36.20 u
Rexp = 2.87. dudpaxrorpam momukpucransor y3opka 0.2 at.% Hf — NisAl cagpxu
penaTUBHO Maiid Opo] AUPPAKIIMOHUX MaKCUMyMa, 3HA4ajHO je TpeKiIamname
KapaKTepUCTUYHUX pedieKkcrja 3a TpH yOueHe NMPHUCYTHE CTPYKTYpe, a MPUCYTHA je U
BeoMa m3paxkeHa npedepenTHa opujentanuja (1 1 1) ounurnenHo JOMUHAHTHE OCHOBHE
L1, crpykType. 30or oBora HHje palleHa KBaHTUTAaTHBHA aHanu3a, Tj. onpehuBame
3allPEMUHCKUX yJeina Tpu KpucTanHe cTpytype y ucnutuanoj 0.2 at.% Hf — NizAl
JETYPH.

Amnanunza 06a qudpakrorpama J00MjeHUX O] MOIUKpUCTaTHUX y3opaka 0.5 at.%
Hf — NizAl (ciuka 5.3) u 5 at.% Hf — NizAl (ciuka 5.4), Takohe je ypahena momohy
nporpama PowderCell 2.4. 3a oBa aBa y30pka mopen oapehuBama mapamerapa pemieTke
KyOHE U JB€ TETparoHallHE CTPYKType, ypal)eHa je ¥ KBaHTUTATHBHA aHAIM3a KOjy je
Moryhe ypamutu nomohy momeHyTor mporpama. [lapamerpu KpHCTaJIHUX pPEIISTKH
npukaszanu cy y tademu 5.1 (R-Bpexnoctn ¢ura 3a yzopak 0.5 at.% Hf — NizAl cy R, =
4.34, Ryp = 26.59 1 Reyp = 3.04, nok 3a y3opak 5 at.% Hf — NizAl usnoce Ry = 4.69, Rup
=29.26 1 Reyp = 3.06).
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Cnuxa 5.2. Kpucmanne cmpyxkmype NizAl: (@) L1z, (b) L6y u (c) DOg.
Ipuxaszane cy oynaupane jeounuune henuje cmpykmypa L1 u L6¢ dyosc c—oce

paou youmusujee nopeherva ca D02y cmpyxmypom.

a) L1, - -
b) DO,
c) L6,
=
o ]
— b
=
g = | g |
2z e 3 3

I I
) e O R A O
L R N R IR

20 40 60 80 100
20(°)

Cnuka 5.3. Juppaxmoepam X-s3paxa 0.5 at.% Hf — NizAl zeeype. Iuxosu cy
unoexcupanu 3a L1y, cmpyxkmypy. Hozeomene xpucmanocpaghcke peghnexcuje
npuKazame cy eepmukainum ypmuyama 3a.: (&) kyony L1, cmpykmypy (CusAu);
(b) mempaconanny D02y cmpyxkmypy (AlsTi); (C) mempaconanuy L6y cmpyxkmypy
(CusTi). Ilpeyzemo u3 pepepenye [173].
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Tabena 5.1. Uspauynamu napamempu peuwiemke 3a mpu KpUCmaiHe CmpyKkmype
(L1;, D02 u L6g) u mwuxosa sacmynmwenocm y noauxpucmarnum X at.% Hf —

NisAl recypama, oobujenu nomohy npoepama PowderCell 2.4.

Kpucranna Jemunmuna henuja: 3anpeMuHa Opnoc  3ampem.
ctpykrypa  mapamerpu (A)  jen. hemnje (A%) cla  odpak. (%)
L1, a=3.568(2) 45.42(4)
N a=h=23547(2)
c”> D0, ¢ = 7.240(2) 91.1(1) 2.04
> a=Db=3.786(2)
L6o ¢ = 3.289(2) 47.14(6) 0.87
L1, a=3.57277(1) 45.6053(2) 96.1
0 a=Dh =3.55561(1)
c”> D0, ¢ = 7.19588(1) 90.9729(2) 2.024 2.7
= a="Db=3.78690(1)
L6o ¢ = 3.28914(1) 47.1685(2) 0.869 1.2
L1, a = 3.60608(1) 46.8927(2) 68.8
o a="Db=3.62830(2)
2 D02 ¢ = 7.22715(2) 95.1422(6)  1.992 20.3
x —_ —_
L6o a=b=3.75079(2) 47.1797(6) 0.894 10.9

¢ = 3.35359(2)

JudpakrorpaM HCHUTHBAHOT moaukpucTaaHor yzopka 0.5 at.% Hf — NiszAl
nokasyje na je kyona L1, (v’ ¢a3a) nomunantHa crpykrypa. Takohe cy npucyTHe u qBe
terparoHanHe (D02 m L6g) crpykrype y He3HaTHHMM KoJW4YMHaMa. Pesynrare
3allPEMUHCKE 3aCTYIUbEHOCTH OBE JIBE TETparoHajlHE CTPYKType IpUKa3aHe y Tabenu
5.1 Tpeba y3etu ca ompe3oM, jep cy aate dpakiyje 61u3y IeTEKIHOHE TPAaHUIIE O]l OKO
2% wmepema mudpaknmje X-3pauema. OmHoc mapamerapa pemietke c/a xkox DO
CTpyKType n3HocH 2.024 1 Mamu je Hero mTO je KOJ UCTE CTPYKType y y30pky 0.2 at.%
Hf — NizAl. Komuunuk c/a kox L6y ctpykType u3nocu 0.869 1 CKOpo je HEMPOMEECH Y
oJHOCY Ha y3opak ca 0.2 at.% Hf.

Ananuza audpakrorpama UCIHUTHBAHOT MOJUKPUCTAIHOr y3opka 5 at.% Hf —
NisAl (tabena 5.1) mokasyje na je kyoHa L1, ctpykrypa npeosnalhyjyha y ogaHocy Ha
nBe TerparoHaiaHe cTpykrype, DOx» u L6g, y y3opky. Kog DOy, crpykrype omnoc c/a
usHocu 1.992, oHOCHO 0Baj 0ZHOC TeXH BpeaHocTH 2. OHOC mapaMeTapa perierke c/a
kox L6y crpykrype m3Hocu 0.894 u mpumehyje ce ga ce momaBameM Behe KonHMUnMHE

xa(HHjyMa, 0Baj OTHOC TEKH Ca JOHE CTPAHE UICATHO] BPEIHOCTH 1.
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Cnuka 5.4. quippaxmoepam X—s3paxa 5 at.% Hf — NisAl necype. IMuxosu cy
unoexcupanu 3a L1y cmpyxkmypy. [losuyuje 00360/beHUX Kpucmanioepaghcxkux
pegrexcuja npukasame cy eepmukannum ypmuyama 3a: (@) kyomy L1,
cmpykmypy (CuzAu); (b) mempaconanny DOy cmpyxkmypy (AlsTi); (C)
mempaeonanny L6y cmpyxmypy (CusTi). Ilpeyzemo uz peghepenye [173].

PenatuBHa 3ampeMHUHCKa 3aCTYIJBEHOCT 00e TeTparoHanHe cTpykrype, D02 u
L6o, y nerypama NizAl nonupanux Hf pacte kako pacte u konnunHa xapuujyma. Kana
ce y3Me y 003Hp J1a KoHCTaHTa pemretke kox unctor y'—NisAl mnocn a = 3.561 A [11],
YO4JEMBO je Jia ca mopacToM KonmduHe nomupanor Hf pacre m koHcranTta pemerke,
OJTHOCHO 3ampeMuHa jequHuuHe henuje kyOHe L1, crpykrype [174]. Pasznor oBome je
Behu merannu pagujyc Hf on merannux pamujyca jona momahuna [175]. Tlpumernnn
CMO J1a Cy MHTEH3HUTETH pedieKkcHja Cymeppemerke, KoJ KOjuX Cy MapHU W HEMapHU
MHJIEKCU MTOMENIaHHu, ocaalbibeHH ycnen AoAaBama xapuujyma. OBaj edekar je, Kako ce
U ouekyje, HajuspakeHuju koxa 5 at.% Hf — NizAl nerype. Paznor ramemy peduexcuja
CYNEpPCTPYKTYpEe MOXE OMTH TO INTO Cy C€ XapHHjyMOBH aTOMH MO3HMIIMOHHpAIU Ha

peryjaapHuM MO3HIIMjaMa pelIeTKe.
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5.3. Ilpopauynu

5.3.1. TIpopauynu napamerapa xuneppuHUX UHTEPaKIIK]a

Hajpehu 3naua] moOujeHnx pe3ynrara mpopadyyHHMa U3 MPBHX anHana"V je
MoryhHOCT BUXOBOT Topelera ca pe3ynraTuMa U3BEJICHUX MEpera, IITO OHJA jeIHO
UCTPAXHMBAKE YMHM KOMIUleTHUM. [Ipopauynu ypahenun xomom WIEN2K [176],
0asupajy ce Ha Teopuju (HPyHKIHMOHAIIA rycmHe'V, KopumhemeM 0a3nca MPOIUPEHIX

Ivi

paBHHX Tajiaca ca JJokarHuMm opourarama (APW+I0)™ [177]. 3MeHCKO—KOpETanoHu

MOTEHIIM]jaJl payyHaT je allpOKCHUMAIMjOM T'€HEepaIn30BaHOT rpaL[I/IjeHTa'V" no Perdew—
Burke—Ernzerhof-ogoj wemu™ [178]. U3 npopadyHa ce J00ujajy mapaMerpH
XUNnepQUHUX HMHTEpaKIMja Ha jesrpy mnpole, Kako M MapamMeTpH peIIeTKe KeJbeHe
ctpykrype. Cu pesynratu ¢y Ha 0 K. Crora, pagu nopehema pesynrara npopadyHa ca
pesyaTatuMa JoOHjeHUM MepemhuMa XUNeppuHUX 1ojba Wik audpakiuje X—3padema,
Tpebaro OM ako Cy Mepema U3BpHICHA y (YHKUUjH TeMIlepaType, W3BPIIUTH
EKCTpanojannjy eKCIepuMeHTaTHUX pe3yJITaTa.

[Mpopauynu cy ypahenu 3a Tpu crtpykrype, L1, DOz m L6p, koje cy ox
MHTEpeca, OJHOCHO 3a KOj€ CMO EKCHepUMEHTAJIHMM MeToJaMa YTBPIWIN Jia Cy
npucyTHe y y30pky NiszAl ca mpumecom Hf. Teopujcku mapamerpu peretke ompeleHu
Cy ONTUMH3aLHUjoM 3ampeMuHe hemuje u oJHOCa C/a KOI TETparoHAHX CTPYKTYpa,
MOYEBITN O/ BPSIHOCTH JOOWjeHUX y MepemnMa audpakinuje X—3padema Ha Y30pPKy
0.2 at.% Hf — NizAl. Hakon moOujama ONTHMAlHHX CTPYKTYPHHX IapamMmeTapa,
KOHCTpyHcaHa je 2x2x2 cymnephenuja, monmazehu op jeauHuuHe henmuje YucCTOT
jenumema, a moroM je jenan Al(Ni) arom 3amemen atomom Ta. JloOujena cynephenuja

uMma 32 aTtoma, Tako Ja 3aMeHa OWJIO KOT aToMa YUCTOT jeIUE-EHha aTOMOM TaHTAla,

JIOBOJIM JI0 aTOMCKe KoHIeHTpamuje Ta ox 3.125%. Jlata aToMcka KOHIIGHTpaluja

" nar. ab initio

" enr. Density Functional Theory (DFT)

" enr. Augmented Plane Wave plus local orbital (APW+lo)

"I enr. Generalized Gradient Approximation — GGA

il TIpopadyHe 13 IPBHX NPUHIMNA H3BEICHAX METOIOM NPOLIMPEHAX PABHHX TAlaca ca JOKAIHHM
opbuTtanama kopuithewem WIEN2k koja, kako u npopadyHe eHepruja Tauykactux aedekara nmomohy
Teopuje ryctuHe (yHKIMOoHana VASP komoM m3Benu cy HayyHu caBetHHuu JlaGoparopuje 3a
HykJeapHy u mina3ma ¢usuky, UHH ,,Bunua”, Yuusepsurera y beorpany, ap Jenena benoresuh—
Yasop u np Bacun Korecku. Teopuja ryctine QyHKIMOHANA U METO/IE ITpopadyHa Mory ce Hahu y
JIOKTOPCKO]j mucepranuju, nornasise VI, ap Jenena benomesnh—Yasop [1246].
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JIONaHTa 3a KOjy Cy M3BEJCHU NPOpAadyyHH HE OArOBapa KOHIEHTpamujama JOMaHTa Y
y30puuMa ymoTpeOJbeHHM Y eKCIIEPUMEHTAIHHUM MEpemhHMa, ald MpeACTaBba
ONITHMAJIHy KOHLIEHTPALM]y 3a IpOpadyHe y TPCHYTHUM HUCTPAKUBAYKUM YCIOBHMA. Y
CBaKOM CIIy4ajy, aToMu HeuncTohe y cynephenujama KOHCTPYHCAaHUM 3a MPOpadyHe Cy
MeljycoOHO OBOJEHO JTAJICKO, TAKO Jla ca CUTYPHOIIhYy MOXEMO pedu J1a Cy U30erHyTe
uHTepakuuje u3Mmel)y nBe Heuucrtohe. Ilapamerap kojuMm ce orpaHuYaBa BEJIMYHHA
0a3ucHOr ceTa, OAHOCHO Opoj paBHUX Tanaca, RmiKmax y3etT je ma O6yae 7.0, rae je Rm
HajMambU NOJYIPEYHHK O] CBUX MOIYIPEYHUKA ATOMCKUX cq)epa"X, 1OK je Kmax HajBehu
BEKTOp pEIHIPOYHE pEmIeTKe KOjU Ce KOPUCTH Y pa3BOjy IO PAaBHUM TajacuMa.
Wurerparmja mo Brillouin—oBoj 30uu ypalena je meromom tetpaeapa kopuctehu 120—
344 Kk Tavyaka y upeayuubuiarom aeny Brillouin—oBe 3o0He (Mpexom ox 16x16%16)
[179]. Mo3umuje atoma cy penakcupane y ckiaxy ca Hellmann-Feynman cunama
U3padyyHaTHUM Ha Kpajy CBaKOT caMOycarjameHor IUKIyca, ca KPUTEPHUjyMOM Ja Cy CBE
cuiie Mame o1 5 mMRy/a.u.. CamoycariamieHoCT je OCTHTHYTa 3aXTEBOM JIa j€ pasjiuKa
HACIIEKTPHCAra TOOHjCHOT HHTErPA/bEEEM Y TOCIENbE ABe UTepaluje Mama of 10~
€JIEKTPOHA.

[MapameTpn pemieTke 3a HWCHHUTHBAaHE CTPYKType oxapehernm mnpopauyHmMa
npukasanu cy y tabemu 5.2. Takohe je mar m mapamerap B, m3B. “bulk modulus”
(KoeHIIMjeHT CTUIIUBUBOCTH), KOjU ce 100uja ¢uroBameM momataka Murnaghan—osom
jennaunHoMm crama [180]. Crmarame BpemHOCTH mapaMeTapa peHIeTKEe JI00MjeHHX
MPHIMKOM ONITHMHU3AIH]E CTPYKTYpE Y MpopavuyHUMa y OJHOCY Ha mapameTpe qo0ujeHe
yTaumbaBambeM Mepema audpakiuje X—3paucma Ha y3opruma 0.2 , 0.5 u 5 at.% Hf -
NisAl je pernatuBHO 100po ocuM 3a cTpyKTypy L6¢. 3anpemune L1, jenunnune henuje
cy ce memwane 3a +0.1%, +0.3% u £3.1%, pecnieKTUBHO, Y OIHOCY Ha MpOpadyHaTy
BpeaHocT. 3anpemune D0;; jenuamune hemuje cy ce memane +0.4%, +0.6% u +£3.8%,
PECIIEeKTUBHO, Y OJTHOCY Ha BPEIHOCTH NpopauyHa. 3anpemune L6y jemuanyne hemmje
cy ce mewane +3.3%, +3.3% u £3.4%, pecneKkTuBHO, y OJHOCY Ha BPEIHOCT
npopauyHna. Omnocu c/a xox DO cy ce Mmemane 3a +5.6%, +4.8% u +3.3%
PECIEKTUBHO Y OJHOCY Ha BpeaHOCT npopadyHa. OxHocu c/a koa L6y mokasyjy Bennka

OJICTyIIalkha U3MEPEHUX BPEIHOCTH OJ IpopadyHare BpeaHocTu 3a +£14.9%, £15.1% u

' 10 cy cdepe uenTpupane oko artoma, W3abpaHe TAKO Ja MAKCHMAIHO IOMYH-aBajy IpPOCTOP
KPHUCTAJIHE PEIIeTKE, ajlH MO YCJIOBOM Ja MeljycoOHO Hemajy mpecek (0Baj mojaMm ce y JUTEpaTypu

HaszuBa eHr. muffin tin).
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+11.9%, pecnextuBHo. Hamu pesynratu npopayyHa cy y carjacHOCTH ca IIpopauyHuMa

KOjH cy paHuje ypahenu uctom meromom [181].

Tabenra 5.2. Iapamempu pewemxe u B (bulk moduli) 3a mpu xpucmanne
cmpykmype (L1, D022 u L6g) koo 3.125 at.% Hf — NizAl reeype, dobujenu ab—

initio npopauynuma npoepamckum kooom WIEN2K.

Ky6na L1, Terparonanna D0y Terparonanna L6g
a(A) a(A) c(A) a(A) c(A)
WIEN2k 3.569 3.622 6.975 3.572 3.573
B (GPa) B (GPa) B (GPa)
WIEN2k 180 183 187

Tabena 5.3. I'paoujenm erexkmpuunoz nowa (EFG), V,; y jeounuyama 1 0% Vm

181

u napamemap acumempuje 1, O00OUjeHU Y NPOPAYYHUMA 3d Ta npoby

oonupane y mpu cmpykmype (L1, D02 u L6g) 3a 3.125 at.% Hf-NiszAl recypy.

Strukturbericht Space SG Crystal Lattice Vy n

designation Group number  system Site (Vm?210%)

L1, Pm-3m 221 cubic Al l1a 0.0 0
Ni 3c -12.8 0

DO0,, 14/mmm 139 tetragonal Al 1a -0.58 0

L6, P4/mmm 123 tetragonal Al 1a 4.2 0
Ni 1c -10.0 0
Ni 2e -155  0.132

Hakon yTBphuBama camoycariameHe T'yCTHHE HaeleKTpHcama, MO METOIH
Blaha—a, Schwarz—a u Herzig—a no6unu cMo TeH30p rpaJujeHTa eJeKTPUIHOT 1oba Vijj
[133]. YoOuuajena koHBeHIMja je na ce Hajeha KOMIIOHEHTa TEH30pa TIpajujeHTa
CJIEKTPUYHOT TMoJba H3abepe ma Oyae V. JemaH on HajBakHHjuX HubeBa ab—initio
popadyHa je Ja ce Ha OCHOBY mopehema U3padyHaTor TPajujeHTa eJICKTPUYHOT 1M0Jha
ca M3MEpEeHHM OJIpeIy CTPYKTypa W TO3WIMja KOjoj mpumaga. TeH30p rpaaujeHra
ENIEKTPHYHOT 110Jba je M3padyHat 3a > Ta mpoGy Koja Merba IOjeAMHAYH aTOM, HHKJIA
WIN ATyMUHHjyMa y onroBapajyhum cynephenujama. M3pauyHare BpeHOCTH Haslase ce
y Tabemu 5.3. Y mpopauyHMMa W3 TPBUX NPHHIMIA 3HAK KOMIIOHEHTH TEH30pa
rpajivjeHTa eNeKTPUYHOT 1T0Jba MOKe OUTH ozpel)eH 3a pas3iuKy O]l eKCTIEPUMEHTAITHUX

Mepema MOJIMKPUCTAIHUX y30paka, Iie je To HeMoryhe ypaauru.
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5.3.2. Ilpopauynu eHepruje aedekara

[Ipopauynu enepruje aedexara O6a3upaHu Ha TEOpHjU (PyHKIMOHAJIA T'yCTHHE
u3BeieHu ¢y na ce morepau npedepentra mosuija Hf y NisAl. Kox ca xojum cy
npopauyHu u3BeAcHu je “the Vienna ab-initio simulation package (VASP)”, koju
KOPHUCTH METOJy TMpPOjeKTOpa MpPOIIMPEHUX Tajaca, a 3a H3MEHCKO-KOpEIaloHU
MOTEHIMjall je KopuiheHa ampokcuMalyja TeHepajiu3oBaHOr rpaauvjeHta ca PWI1
Bapujantom [182,183]. CBu mpopauyHH Cy CIHHCKH IOJIAPUCAHM, a KA0 TPaHUYHA
BpeAHOCT 3a eHeprujy je y3ero 300 eV. 3a mpopauyHe cymnephenuje kopummheHa je
Mpexa o1 4x4x4 cnenujannux K—radaka, a 3a mpopavyH 4ucTe CTpykrype 18x18x18 k—
Tavaka.

3a mpopauyHe eHepruje AedekaTa HampaBibeHa je 2x2x2 cynephenuja on
npeTxoaHo penakcupane jeaununune henwje NisAl u koja campxku 32 aroma.
KonBeprennuja moOujeHHX pe3ynTara je mpoBepeHa Ha cynephemuju y 3x3%3

reometpuju ox 108 atoma. ¥V cynephenuju je jeaan o aroma

Cnuka 5.5. Jlokarna oucmopsuja pewemxe oxo Hf amoma xoju je zamenuo

jeoan Al amom y 0.9 at.% Hf — NizAl zeeypu ca L1, cmpyxmypom.
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nomahuna 3amemen Hf aromom, a oHIa je cymeppelieTka pelakCHpaHa IpeMa
Hellmann—-Faynman cunama [184]. Cymnephenuja je penakcupaHa cBe IOK CHIIE Ha
CBAKOM aToMy HHCy moctaie Mame ox 0.02 eV/A. Osako ocTBapaHe cumyJaiuja
npejcTaB/ba CUCTEM KOjU Y Tpy0o0j mporeHn Moxke na ce Hasose 0.9 at.% Hf — NizAl
JeIUBEbE.

Enepruja popmupama nedexra padyna ce o cienehoj popmyn:

€ =€ — €y + D mph 5.1
riae je €y ToTaliHa eHepruja cynephenuje koja caapxu nedekrt, €y ToTaaHa eHepruja
cynephenuje 6e3 medxra, N Opoj aroma TUMa i, ako je aToM jgojxaT cymnephenuju uMa
HEraTUBHY BPEIHOCT, a aKo j€ OJICTpameH U3 cynephenuje oHaa MO3UTUBHY BPEIHOCT U
i XeMH]jCKH TIOTEHIMjajl BpCTe 1. Y HaIeM Cliydajy 3a XeMH]jCKe TIOTEHIHjaae Unf, Hni U
HAl Y3€TH Cy Tako Ja IO TPETIOCTAaBIM Oyay €HEepruje M3 HBUXOBUX Oarosapajyhux

yBpcTux MeTaaHuX ¢asza. Y y'-NizAl pasu Hf atom moxe na 3amenun Al atom (Hfa))

Cnuxa 5.6. Jlokamna oucmopsuja pewemxe oxo Hf amoma xoju zameryjy Ni

amome y 0.9 at.% Hf — NisAl recypu ca L1, cmpyxkmypom.
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win Ni arom (Hfy;). Y npBom ciayugajy, Hf atom je okpyxen ca 12 Ni atoma 1 HakoH
penakcamnmje 1o1a3u 0 MoMepame OKPYKyjyhe aTOMCKe JbyCKe CacTaBJbEHE O] aToMa
Hajommkux cycena 3a oko 0.07 A xa cnosma, ciuka 5.5. Y ciyuajy kama xahHHjyM
3aMemyje HUKII, aTOMCKa Jbycka HajONMmKuX cycena cactaBibeHa je ox 8 Ni atoma u 4
Al aroma. Hakon pernakcaruje 10y1a3u 10 JOKAIHE TUCTOP3Uje PEIIeTKEe, TAaKO LITO Ce
Ni aTomu ynasmaBajy on IeHTpanHor atoma, xaduujyma, 3a ~0.03 A, mok cy Hf-Al
Iy>KHHE Be3a mpojyskeHe 3a ~0.24 A, ciuka 5.6.

Enepruja morpedona na ce Hf atom cmectn Ha Al-nogpemerky je ~0.18 eV
Mamba 0] eHepruje morpebHe ma ce cmectu Ha Ni—moapemretky. OBakaB pe3yirar je y
100pOj cariacHOCTH ca MamOM JIOKAJTHOM JHUCTOP3UjoM perneTke 3a ciydaj Hfa. 36or
TOTa HAIlli popavyyHu cyrepuiny aa 6u Hf aromu Hajripe Tpebano aa 3ay3my mo3uigje
ATyMUHHjYMOBUX aroma y KyOHOj ctpyktypu NisAl jenumema. OBaj 3akibydak je y
CarJacHOCTH U ca pesyntaTuMa npopadyHa EFG metogom npommpenux paBHHX Tajnaca

ca jokamauM opouratama (APW+10) ummaementupanor y WIEN2K xoxy.

5.3.3. I'ycTuHa eNeKTPOHCKHUX CTamba

Komom VASP wu3padynaTte cy TyCTHHE €JIEKTPOHCKHX crama™ pa3aBojeHe 1o
CIHHY, YKYITHE Ka0 W pa3jioKeHe caMo 3a BaJIcHTHA cTama xaduujyma y 0.9 at.% Hf —
NisAl nerypu ca L1, ctpykrypom. YKyIHE U 110 CIIHHY Pa3[BOjeHE Pa3liokKEHE IyCTHHE
CTama BAJICHTHHX CJICKTPOHA 710 Fermi—jeBor HuBoa (€f) nare cy y tadbenama 5.4 u 5.5.

HeratuBHu mpen3Hak Koj CBEyKyIHE CIIMHCKE TMoJjlapu3alidje crama 1o hemmju
3HaYM Ja je BUIIE CcTama ca Ms = -1/2 Hero crama ca Mg = +1/2. Xabuujym mma
CIIEKTPOHCKY  CTPYKTYypy [Xe] 4f50%65°, u KpUCTANIUIIE Yy TapaMarHeTHy
XEKCaroHajHy T'yCTO TakoBaHy CTpyKTypy. Takohe, xapuujym y pemerku y'—NizAl y
ommuan 0 K mokasyje He mocTojameé MarHeTHOr MOMeHTa kaaa je Hfyi, wim ckopo

3anemapJspuBux 0.058 g 3a ciryuaj Hfay.

" enr. Density Of States (DOS)

108



Tabena 5.4. Pasznooicene cycmumne eanenmuux (6S, 6p, u 5d) erexmponckux

cmarva 3a Hf amom na Al-nosuyuju u yxynuu DOS (nocrearu ped) sa 0.9 at.%

Hf — NisAl zeeypu ca L1, cmpykmypom. (1+|) — I[onyrayuja cmarwa

enexmponuma y oxoaunu 0 K. (1-]) — Cnuncka norapuzayuja cmarsa.

Hf Ban. op0. 1 ! 1+| -1
6s 0.336 0.335 0.671 0.001
6py 0.116 0.112 0.228 0.004
6p; 0.112 0.108 0.220 0.004
6px 0.110 0.107 0.217 0.003
5dyy 0.264 0.253 0.517 0.011
5dy, 0.266 0.256 0.522 0.010
5322 0.195 0.188 0.383 0.007
5dy, 0.276 0.266 0.542 0.010
50ye.y2 0.201 0.193 0.394 0.008
ykynno/hemmju  130.787 134.353 265.140  -3.566

Hfar >.(1-1)™™ = 0,058

|\ = o)
o - -
[

{ spin up
{ spin down

| — Ni:Al
04— Hfni
{=—— Hfai
601

-
]

DOS (states/eV/cell/spin)
o

10 -5

0
€-€r (eV)

Cnuxa 5.7. Ykynua cycmuna enekmponckux cmarba no heauju u pazosojena no

cnuny 3a: y'-NizAl (zenena); 0.9 at.% Hf — NisAl zecypu ca L1, cmpyxmypom 3a

Hfar (nnasa) u 0.9 at.% Hf — NisAl zecypu ca L1, cmpykmypom Hini (upsena).

Ymemnyma cauxa je yseharwe oxo €r. Ckana emepeuje je oama y 00HOCY Ha

enepeujy Fermi—jesoe nusoa.
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Tabena 5.5. Pasnooicene cycmumne eanenmuux (6S, 6p, u 5d) erexmponckux
cmarwa 3a Hf amom na Ni-nosuyuju na Fermi—jesom nusoy u ykynnu DOS
(nocneomwu peo) 3a 0.9 at.% Hf — NisAl zecypu ca L1, ecmpykmypom. (1+]) —
Hacemwenocm cmawa enexkmponuma y oxoaunu 0 K. (1-]) — Cnuncka

noaapusayuja cmarea.

Hf Ba. op0. 1 ! ] -1
6s 0.340 0.340 0.680 0
6py 0.112 0.112 0.224 0
6p; 0.127 0.127 0.254 0
6px 0.117 0.117 0.234 0
5dyy 0.227 0.227 0.454 0
5dy, 0.292 0.292 0.584 0
5d,. 0.218 0.218 0.436 0
5dy, 0.291 0.291 0.582 0
50ye.y2 0.198 0.198 0.396 0
ykynao/hemmju  128.988 128.988 257.976 0

HfNI: Z(T-l)BaneHTHH - O

0.2 2 Hfag

Aa/\ i

ol L \
Y P AV Y A /‘NJ\NW NS \\(\>-0.0

DOS (states/eV/spin)

Cnuka 5.8. I'ycmume enekmpoHcKux cmara pazoeojeHe No CHUHY U HO
sanenmuum noomyckama amoma Hf: 6S—cmarwuma (eope), 6p—cmarouma
(cpeouna) u 5d—cmaruma (done); 3a Hfa y 0.9 at.% Hf — NizAl zeeypu ca L1,
cmpykmypom (neso) u 3a Hfyi y 0.9 at.% Hf — NizA/l zecypu ca L1, cmpyxkmypom
(OecHo).
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54. Pesynratu mepewa metonoM TDPAC

Mepema xunepdHHIX HHTepaKIuja Ha je3rpy o Ta y y3opuuma 0.2 at.% Hf, 0.5
at% Hf u 5 at.% Hf — NizAl usBpmena cy MeTogoM BpPEMEHCKH Ppa3IoKEHHX
nepTypOOBaHMX yraoHHMX Kopenanuja Kackaae y—y 3paka ox 133 — 482 keV mpobGe
181y MM [TobyheHo ctame 8lTa HOIyHaBa ce B pacnagoM u3oTona 181t VY3opuu mace
HEKOJIMKO MIJTHTpaMa BAKyyMHPAHH Cy 0 BakyyMa pexa semmumne 10 Pa i cBakw je
y30paKk TMOCEOHO 3aTOIUbeH Yy KBapmHoj ammyiu. Jla Oum ce mo0mo wu30TOm Bigf
NpUNPEMJbEHE aMITylle ca y30pIuMa Cy ospadeHe y (uyKCy TepMalHHX HEyTpoHa
sehem ox 10™ necm?s™, [Ipecex 18144f 32 3axBar Cropux HeyTpoHa u3HocH oko 13.04 b
[161]. YcnoBu o3pauaBama Cy ofaOpaHH Tako Ja ce 3a u3abpaHe Mace y30paka
MIOCTUTHY ONITUMAJIHU YCJIIOBH MEpEHa, a TO Cy: ONTUMAJIHA aKTHBHOCT M3BOpa 4Hje je
BpeMe monypacnana Ty, = 42.39 d na ce Ha ymasbeHOCTH 5 CM o AeTeKTopa 00e30eau
30 — 50 xomHmMaeHuuja y cexkyHmu. Jla Ou ce ymamuna paavjaimona omrehema
y30paka, ammyJje ca y3opuuma cy oarpeBane Ha temneparypu 1173 Ky tpajamy ox 7
JlaHa.

Y TDPAC mepemy Oenexu ce yraoHa Kopenanuja u3Mmel)y Ba CYKIIECHBHO
e€MHTOBaHa Yy—3paka y KacKaJHOM IHpolecy U3 jeaHor mnoOyheHor jesrpa MeTonom
KOMHLUJCHTHE aerekuuje. [IpuHIMIM KOMHUMIEHTHE TeXHuKe o0e30enuhe na ce
JIeTEeKTYjy KacKaJHHU 3pald KOju MOTUYy o1 UCTOr je3rpa. Kama ce yraona pacmopnena
JpyTOT 3paka y OJHOCY Ha IpaBall MpBOT y—3paka M3 KacKaJe MEHka TOKOM BPEMEHA,
yraoHa kopenanuja je neprypOooBana. To 3Hauu, &a je je3rpo 3a BpeMe IPOBEICHO Y

UHTEPMEIMjapHOM CTaly Y MHTEPaKLUjU ca M0JbeM KOje MOTUYE U3BaH je3rpa. YIpaBo

TO TOJbe OTKIOHMhe pereHepanujy mojicTama Mehycrama jesrapa (xumepdune

I VY JlabGoparopuju 3a HykjieapHy ¥ Iuia3Ma (u3uky, MHCTUTyTa 32 HykieapHe Hayke ,,Bunua”,
VYuuBep3urera y beorpamy M3BpmiIMm cMO Mepema W aHANIW3y I0JaTaka METOJOM BPEMEHCKH
pasnokeHnX MepTypOOBaHNX yraoHWX Kopenamuja Ha cienehum ysoprmma: 0.2 at.% Hf — NizAl, 0.5
at.% Hf — NizAl u 5 at.% Hf — NizAl. HcrpakuBama cy ypaljeHa y OKBHPY TpojekTa (pUHAHCHPAHOT
ox ctpane MUHHCTapCTBa MPOCBETE, HAyKe M TEXHOJOMIKOT pa3Boja Pemybnuke Cpouje:

IIpojekar OMN141022: ,,CTpykTypHe, JAWHAMHYKE ©  CIHEKTPOCKOIICKE  KapaKTEPUCTHKE
WHTEPMETAJIHMKa 1 MOJTynpoBoaHuKa”, 3a epuo 2006—-2010;

IMpojekar OM171001: ,HcrpaxuBambe MHTEPMETAIMKAa W TOIYNPOBOJHMKA M Moryha mpumMeHa y
0OHOBJBMBHM M3BOpUMa eHepruje”, 3a nepuon 2011-2014;

PyxoBoxumar npojekara: ap boxxunap Lexuh.

i peaxrop “ITonatom™ y TTosbCKoj

111



WHTEpaKkiuje u3Mely  eNeKTpuYHMX W  MarHeTHUX MOMEHara je3rapa u

€JICKTPOMArHeTHOT 110Jba).

Tabena 5.6. Ilapamempu enexmpuune keadpynonne unmepakyuje “>-Ta—npooe y

0.2 at.% Hf — NisAl zeeypu y mempazconannoj (1) D02 u mempaconannoj (2) L6g

CMpPYKmMypu.
T le(0.2) ;00,02 502 sz(o.z) £,02 7292 5,09
(K) (MHz) (%) (%) (MHz) (%) (%)
I'pejame
295 40(2) 85(3) 0 19(7) 223(7) 15(3) 0.38(10) 0(2)
300 39(1) 83(3) 0 0 204(14) 17(3) 0.47(11) 6(8)
450 40(2) 83(5) 0 11(10) 216(8) 17(5) 0.43(11) 0(5)
600 41(1) 81(3) 0 0(3) 217(12) 19(3) 0.51(8) 4(7)
700 43(1) 83(3) 0 0(1) 203(13) 17(3) 0.60(12) 5(9)
780 41(2) 87(6) 0 7(16) 212(12) 13(6) 0.54(18) 0(4)
970 40(1) 86(3) 0 12(6) 211(10) 14(3) 0.66(8) 0(5)
1150 40(1) 87(4) 0 14(7)  193(7) 13(4) 0.37(11) 0(3)
1230 40(1) 87(4) 0 8(5) 181(6) 13(4) 0.31(13) 0(4)
Xnaheme
971 38(1) 84(4) 0 3(7) 211(9) 16(4) 0.44(11) 0(3)
299 40(2) 88(6) 0 16(12) 200(15) 12(6) 0.48(17) 1(10)
78 38(2) 91(6) 0 19(13) 170(13) 9(6) 0.59(23) 0(6)

Kounnuaentau crektpu N(O,t) (jen. 4.3) CHUMIBCHH Cy y TEMIEpPaTyPCKOM
ormcery ox 78 mo 1230 K ca xouHIHMIEHTHUM cucTeMoM ca Tpu BaF; Opojaua.
Herexktopun MehycoOHo 3akmamajy yrioBe 6 = 90° ommocmo 6 = 180° Op
KOMHIIUJICHTHUX CIIEKTapa C€ Hajnpe oay3MHuMa JnHeapHu (OH, a 3aTUM ce Gopmupa
eKcrepuMeHTa Ha anusorponuja R(t) 3a momukpucranuu y3opak (jea. 4.4) ox mogaraka
Mmepewa. OnpehuBame mapamerapa Tteopujcke ¢ynkuuje (jen. 4.5) koja Hajoosbe
oIuCyje eKcrepuMeHTanny anu3orponujy R(t) ypahena cy nporpamom DEPACK [163]
KOju ce 0a3upa Ha METOJM HajMamuX KBaapara. Kana je y y30pKy NpuUCyTHO HEKOJIUKO
bpakuuja 181Ta—r1p06e KOj€ Cy M3JIOKCHE Pa3IuYUTHM XHUIEPpOUHUM HHTEPAKIHjaMa,
neprypOannona ¢ynkmuja Gp(t) y jeanaumnu 4.5 ngara je  Cymeprio3uIidjom
MojeqMHAYHMX — TepTypGammonnx  GyHkmmja G'(t), ca  dpakumjama  fi.  3a

EKCIIEPUMEHTAITHY aHU30TPOIHjy T00HjaMo:
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R(t) = A% D Gy, (1) 5.2

VY naroj jemHaYMHU TEPTYpOAHOHU (PaKTOp Gzzi(t) (jem. 3.78) ommcyje BpeMEHCKe

MOJyJIaIl]je yraoHe KOpelaluje U CaipKu CBE pelieBaHTHE Gu3nuke nHPOpMaIlje

Tabena 5.7. I[Tapamempu erekmpuune K6adpynonne unmepaxyuje ~>-Ta—npo6e y

0.5 at.% Hf — NisAl zeeypu y mempazconannoj (1) D0 u mempaconannoj (2) L6g

cmpyKmypu.
T fl(0-5) VQ1(0-5) 771(0-5) 51(0-5) f2(0-5) VQ2(0-5) ;72(0-5) 52(0-5)
(K) (%) (MHz) (%) (%)  (MHz) (%)
I'pejame
295 70(3) 39(1) 0 0(3) 30(3) 171(6) 0.40(6) 9(4)
298 79(6) 40(2) 0 4(9) 21(6) 189(11) 0.49(11) 4(6)
452 75(3) 40(1) 0 0(3) 25(3) 220(11) 0.20(17) 11(6)
605 78(5) 41(2) 0 5(7) 22(5) 186(9) 0.32(12) 6(6)
695 77(6) 41(2) 0 10(10) 23(6) 194(14) 0.39(14) 9(8)
777 66(5) 34(2) 0 0(10) 34(5) 141(9) 0.13(37) 6(7)
974 73(9) 35(3) 0 10(20) 27(9) 120(10) 0.24(27) 0(3)
1153 64(7) 34(2) 0 0(7) 36(7) 108(11) 0(2) 11(13)
1232 70(20) 40(3) 0 20(10) 30(20) 116(38) 0(3) 33(32)
Xnaheme
975 67(6) 35(2) 0 0(6) 33(6) 125(10) 0.31(16) 5(9)
696 73(5) 39(2) 0 0(8) 27(5) 161(6) 0.45(8) 2(4)
302 76(6) 38(2) 0 10(10) 24(6) 147(7) 0.30(15) 2(6)
78 75(5) 36(2) 0 4(7) 25(5) 138(6) 0.55(10) 5(6)

3a I-Ty XuneppuHy UHTEpPAKLHUjy NPUCYTHY y Y30pKy. Y ciydajy 181Ta 133-482 keV
kackage Aj; = -0.289(11) u A4y = -0.079(4) [185]. 3a mepeny 18lTa Y—Y Kackany,
HenepTypOOBaHM [0 yraoHe KOpeJalMje M3pakaBa ce caMO IMPEeKO aHWU30TPOITHOT
koepuuujenta Ay, jep je Ay <K Az ma ce 3aHemapyje (jen. 3.67). Bennumna Ap®®
y3uMa y O03HMp EKCIIEpUMEHTAIHE KOpEKIrje, u3Mel)y ocTanmx W KOpPEKIUjy Ha
TCOMETPHJCKU OOJIUK U3BOPA M CAMOAIICOPIIIIH]Y Y U3BOPY U CAIPIKU U MPOU3BOA A€y,
rae je {2, Kopekiuja Koja y3uMa y 003Mp KOHAuyHM MPOCTOPHU Yrao JeTeKkropa. Y
Ccllydajy meprypbaije MHTEepMELHjapHOr CTama jesrpa ~o-Ta ca crmHom | = 5/2

CTaTMYKOM E€JIEKTPUYHOM KBaJPYIOJIHOM HHTEpaKIUjoM H3a3Bahe ce Iename OBOT
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CTama y TpU MOJCTama, ycled dYera ce y (pEeKBEHTHOM JOMEHY jaBjba TPUILIET

WHTEPAKIMOHUX YTaOHUX (PpeKBeHIIH]ja

Tabena 5.8. Ilapamempu enexmpuune keadpynonne unmepakyuje “>-Ta—npooe y

5 at.% Hf — NisAl zeeypu y mempaconannoj (1) D022 u mempaconannoj (2) L6g

cmpyKmypu.
T 1,0 @ @ 50 658 0 8 50
(K) (%) (MHz) %) (%)  (MHz) (%)
I'pejame
302 41(2) 7.1(1.7) 0 0(6) 59(2) 124(3) 0.38(4) 17(4)
452 47(2) 5.4(2.5) 0 0(16) 53(2) 116(3) 0.45(4) 15(5)
605 49(2) 7.2(2.3) 0 0(23) 51(2) 134(3) 0.40(4) 13(4)
695 54(4) 7.7(5.0) 0 1(61) 46(4) 137(4) 0.39(4) 11(4)
777 50(2) 7.7(1.7) 0 0(8) 50(2) 126(4) 0.42(4) 13(5)
974  41(4) 5.9(2.9) 0 0(3) 59(4) 108(10) 0.6(2) 30(11)
1153 37(5) 4.1(5.2) 0 0(1) 63(5) 108(13) 0.6(2) 29(13)
1232 42(5) 5.1(9.6) 0 1(93) 58(5) 114(11) 0.6(2) 27(12)
Xnaheme
975 32(2) 5.8(3.4) 0 0(0) 68(2) 108(5) 0.6(4) 30(5)
696 44(2) 7.4(1.5) 0 0(0) 56(2) 135(3) 0.43(4) 12(3)
303 44(2) 7.0(1.7) 0 0(0) 56(2) 124(3) 0.43(4) 12(4)
78 21(2) 20.5(1.9) 0 0(5) 79(2) 142(4) 0.45(4) 19(4)

w1, w2 1 w3, jenHaunde 3.47. Cratuuku neprypbanmonu ¢axkrop Gao(t) 3aBucu of
MHTEPaKIMOHNX YraoHuX (pekBeHnuja (jea. 3.77), BpeMEHCKe pe3oiyluje, mapamerpa
0 KOJU je Mepa HECaBPIIEHOCTH PEIIeTKE Y OKOJIMHU jOHA Mpode U aMIUIUTYa a Koje Cy
dbynkumje ox 7. VHTepakimone yraoHe (pekBeHIMje HYKJICApHHUX Tpelia3a KackKaje
npema jenHaunHu 3.50 3aBUCE O MHTEPAKLMOHE KBAaPYTOIHE yraoHe (peKBeHLU]e g
U nlapameTpa acumeTpuje 4, Aepunucan jennaunHoM 3.33. U3 jennauune 3.46 cnenu na
je wq:
wy =eQV,, /4nl (21 -1) 5.3

Kako je cnuH MHTEepMeaujapHOT CTama IOJIOBHHA IEJor Opoja, Be3a WHTEPaKIIMOHE
yraoHe ()pekBeHIUje wq U MOJECHU]E 3a aHAJIN3Y yraoHe (pEeKBEHIH]je a)QO je wQO =6
wq. Ilporpamu 3a ananmsy TDPAC monaraka (ogHocHO R(t) monaraka, yoOmuajeHO

HazBanu TDPAC cnexTpu) ympaBo KOpHCTE TIapamerap a)QO. [Touetne, yma3sHe,
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BPEIHOCTH OBHX TIapameTrapa IMpolEeHhYjeMO Ha OCHOBY YOUSHHX BPEIHOCTH TPHUILIETA
UHTEPAKI[MOHUX yraoHe (PEKBEHIMja, w1, W, W m3, U3 Fourier—oBor Tpanchopma
TDPAC crnektpa. On tux BpeaHoctu ce npema jeanaunad 3.50 opmupajy wi/wg u
w1/w; oxakiie MOry Ja ce J00Wjy TMOYeTHE BPEAHOCTH 3a a)QO u 7. Pamu makmrer
nopehema ca MyOJIMKOBaHUM pe3yJITaTUMa MEpera MU3BPIICHUX MOoMohy HEKOTr Apyror
PAC u3Bopa, MepeHe MHTEpAKIM]e Jajy c€ y OOJIMKY HE3aBUCHOM O] CIIMHA, Kao CIIUH
HE3aBUCHA EJICKTPUYHA KBAIPYIOJHA (PpEKBEHIIH]a:

v, =eQV,, /h 5.4

N3mepena BpemeHcka pesonynuja (=2tp) marte 18113 Y=y Kackame u3Hocu 1 ns.
[Mapamerap KkOju MepH IIMPHUHY TUCTPUOYIMje CIHMH HE3aBUCHE EJEKTPHUYHE
KBaJIpyInoyHe (hpeKBEHIMje, TapaMeTap Mpurymema J, oapeher je y Lorentz—oom
06muky. Enextpuunu kBanpymnoiaHu MoMeHT Q 3a MHTepMeIrjapHO CTamke MEpeHe Y—y
Kackaze uznocu 2.36(5) b [186].

Pesynratn *'Ta~TDPAC Mepera momukpucTanuux uaTepMeramika 0.2 at.%
Hf — NisAl, 0.5 at.% Hf — NizAl u 5 at.% Hf — Ni3Al npukaszanu cy y tabenama 5.6, 5.7
u 5.8, nox cy omabpane R(t) ekcrmepuMeHTanHe aHHM30TPOINHjE, OJHOCHO H3a0OpaHH
TDPAC cnekrpu npuka3zanu Ha ciukama 5.9 u 5.10. Kao mto ce Bunu ca cimka 5.9 u
5.10, cBu 3a0enexenu R(t)—crnexrapu, Ha cBUM TeMIiepatypama, 3a CBe TpH JIeType, He
npuUKasyjy nepuoandHe ocumianyje y Bpemeny. TDPAC cnexTpu cy aHamM3upaHu 1O
MIPETIIOCTaBKOM JIa Y Y30PKY MOCTOje ABE Majie ppakirje je3rapa Koje cy KopejarucaHe ca
JIBE CJICKTPUYHE KBAAPYMOJIHE MHTEPAKIUje KOje Cy MpPUIIHMCaHE 181Ta—np061/1 y DOy
(o3naka 1) m y L6p (o3Haka 2) TeTparoHaJHUM CTPyKTypama IMpPHUCYTHUM Y

VCIIUTUBAHUM JIETypama.
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Cura 5.9. Ooabpanu ***Ta~TDPAC cnexmpu 3a 0.2 at.% Hf — NisAl zezypy ca
oozosapajyhum Fourier—osum mpancgopmuma. Tpuniemu uHmMepaKyuoHuUx

yeaonux gpexsenyuja npuxazanu cy ypmuyama. Ipeysemo uz peghepenye [172].
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Cnuka 5.10. Ooabpanu ¥ Ta—TDPAC cnexmpu 3a 0.5 at.% Hf — NizAl rezypy

(neso) u 3a 5 at.% Hf — NizAl zecypy (0ecno) ca oozoeapajyhum Fourier—osum

mpancgopmuma. Tpuniemu uHmMepaKyuoHUux y2aoHux (pekseHyuja npuxkasanu

cy ypmuyama. Ipeyszemo uz pegepenye [173].
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5.5. Jluckycuja

CHumibeHH KOMHIMIEHTHH ox0poju  N(A,t) mo camoM cBOM wm3riiemy
HArOBEIITaBajy Ja Cy u3MepeHe cinabe xunepduae naTepaknuje y yopruma: 0.2 at.%,
0.5 at.% u 5 at.% Hf — NisAl. Excnepumenrtanie anmzotponuje R(f) 3a cBa Tpu
IOJIMKPUCTATHA Y30pKa CBOJHM OOIMKOM YKasyjy Ha NOMHHAHTHO NPHCYCTBO “°-Ta—
CHUTHAJIa KOjU je KOHCTaHTaH Ca BPEMEHOM M Ha KOjU je CYNEpIOHHpaH CUTHAI KOjU
notude oj crabux mHTepakiuja. Koa cBa Tpu mMepeHa y3opka, aHanusza Fourier—oor
Tpanchopma ekcriepuMeHTanne anusorponuje R(t) mokazama je ma tpanchopm F(w)
CaJip>kKu JOTIPUHOCE OJ1 IBA MHTEPAKIIMOHA TPUILIETa YTaOHUX (PEKBEHIIN]a, IIITO 3HAYU
Jla Cy y y30pKy IpUCYTHE Oap JBe XurepduHe eleKTpuuHe KBaIpyHoJIHe HHTEpaKIHje.
Hutepmeranto jenumerme NisAl je cmab dpepomarner umja je Curie—jeBa Temmeparypa
JIaJIeKO0 HCIOJ TeMIlepaType Te4Hor a3ora [/]. 30or Tora je marHeTHa xumnepduHa
uHTepakija Ha jesrpuma Hf/Ta, koju cy win Ha mo3unuju atoma Al wiu Ha mo3unuju
kojy 3ay3uma atrom Ni y y'—NisAl uckipydena. Takohe, mpumapHa ananmza audpakuuje
X—-3paka HHje MmoKa3aja Jia y OWIo KOM O]l UCIIMTUBaHUX y3opaka noctoje Ni kiacrepu
KOju OW mpu ToMe MOTH y cebu ma caapke u Hf arome, a mopekio tux kimacrepa 6u
6uso oz Buika Ni aroMa H3/IBOjeHHX Y TOKY MpHIIpeMama y3opaka. ¥ crekrpuma F(w)
HHCY TPEno3HaTH KapakrepucTuyau ayosetd {op, 20_}, OJXHOCHO BHIIHA YMHOXIIH
xuneppuHUx Larmor—oBux yraoHux (ppekBeHIMja KOjU Cy YOOW4ajeHO aTeHYHpaHH.
Anamuzy TDPAC chmekrapa cMmo 3amouend ca TeopujckoM (yHKImjom (jea. 4.5)
dbopmupaHoM o] jeHe XurepPuHe eIeKTPUIHE KBAJIPYNOdHE WHTepakiuuje. Mehytum
OBa KpHBa HHUjE MOJICCHO OMKCHUBAJa CIIEKTap JOOUjeH MEPEHEM, a Kao Mepa Tora ousia
je Bemka BpexHOCT %, JloAaBambeM jOII jefHe eNeKTPHYHE KBAAPYIIOIHE HHTCPAKIH]jE
y u3pa3 3a TeOpHjcKy GyHKIHjy Koja ommcyje R(t), BpemHocT kBamureTa o0Opaje
nojaTaka xz nexana je y uatepBairy ox 0.75 mo 1.3, 3a cBe cnekrpe. [Ipomupemem

Teopujckor m3pasa 3a R(t) 3a Tpehy KBaapymonHy HHTEpaKIHjy, BPEIHOCTH X Cy
. 2 2 .
3HaTHO omane wTo je jgoeno 1o (y, — f(x)) < (Ay,), onHOCHO naTH TeopHjcKH

MOJCNI HHje Of ToBepema. leopujcka (yHKIH]a KOja OIHUCYje EKCIEePUMEHTATHY
anmzotporjy R(t), dopmupana ox aBa HHTEpPaKIMOHA TPUIUIETA CIECKTPUYHE

KBaJpyNOJHE YyraoHe (peKkBeHIMje, je MOJeN KOjH je IOJECHO OINUCa0 H3MepeHe
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TDPAC criekTpe Ha CBUM MEPEHUM TeMIlepaTypaMa Kao M 3a CBE TPU KOHIICHTpAIlHje
noaaror xadHujyma.

VY3umajyhu y o063up Benuky anamutuuky moh TDPAC wmertonme, Tpaxeme
HopeKJia J1Be KBaApyIojdHe MHTepakuuje y jesrpuma Hf/Ta momyt moBpatHe cmpere
MIOHOBO j€ TIOKpEeHYJIo aHanm3y audpakrorpama. Ocum nomuHantHe L1, cTpykrype y'—
NizAl, mpoBepene cy kako Moryhe momaTHe HexeJbeHe (ase HacTale MPUITHKOM
NU3ajHUpama Jerypa, Tako U CTpyKType HacTaje MoaudukaiujoM rycto makonane L1,
crpykrype [17,56,61-63]. IloHoBbeHa aHanmu3a audpakrorpamMa YTBpIHIA je TOpE.
JOMUHAHTHE, poauTesbcke KyOHe L1, cTpyKType mpHCyCcTBO M H-HHX TETpParOHATHHUX
nucrop3uja D02 u L6g. YTBpheHo je mpema KapakTEepHUCTHUYHUM paBHUMA pedIieKcHje
Jla HeMa TMPHCYCTBa, OJHOCHO KOEr3ucTeHIWje xekcaroHamHe DOig cTpykType y
UCTIUTUBAHUM y30pIIMA.

Y L1, crpykrypu, Al joru cy Ha mosunujama HajBuine cumetpuje, Wyckoff—
oBOoj mo3unuju (a) wMynatuumnurera (1) ca  KyOHOM IEHTPOCUMETPUYHOM
XEKCOKTaeIapCKOM (m-3m)™" raukacrom IpylnoM cHUMeTpHje. Y OBaKkO BHCOKO]
cumerpuju EFG Oum Tpebanmo na mma BpeaHocT Hyna. IlpopauyHu noykuHa Be3a
MIOKA3aJu Cy J1a je JIOILIO JI0 paBHOMEPHE eKCTeH3Hje KoopAauHamonor noiueapa |-KC
Hfaj, rro 6u Tpebaio na u majbe 3aapkaBa CUMETPH]y Ha 1aToj mo3uiuju (ciauka 5.5).
[TotBpay oBor TBphewma MoxkemMo MpoHahu y MO CHOUHY pa3liBOjEHO] pasloKeHO]
TYCTHHHM BQJICHTHHX CJICKTPOHCKUX cTama atroma Hfa no €r 3a 0.9 at.% Hf — NiszAl
nerypu ca L1, ctpykrypom. ¥V tabemu 5.4 naT je JOMPUHOC HACEIHEHOCTH €JICKTPOHUMA
(1+]) y 6musunn 0 K xojy maje atom Hf Bagentaum 6s—, 6p— u 5d—30nama. Youasa ce
HemTo Beha HacesbeHOCT S50x,—30He y ofHOCY Ha mpeocraine aBe frg—30He (5dyz, Sdyy).
Takobe, u mehy eg—30Hama (5dy2.y?, 503,%?) MOCTOjU HE3HATHA PA3INKa y HACEJHCHOCTH.
Tymauehu 0By CTPYKTYPY Y MOJIEKYJICKO] CITHIIH, 3HAYMIIO OM J1a TpHUILICTHA (IyOIeTHA)
CBOJCTBEHA CTamka HHCY BHIIEC 0a3nuc HPEIyIUOWIIHE PpENpe3eHTAIMje aaTe Tpylie
cumetpuje [187], omHOCHO aa je nmara rpyma CHMETpHje HapylieHa. Pacmomena o
CIHMHY Pa3/IBOjeHUX BAJICHTHUX eJIEKTpoHa 1o eHeprujama y Onmsunu 0 K nmpukazana je
Ha ciuii 5.8 (;1eBo), Fermi—jes uuBo je Ha Bpeanoctu 0 €V. Ca nate ciiMke HE yoyaBa
ce 3HAaTHA pasznamka kako m3Mely 5d ty— m eg—30Ha, Tako u m3Mely 6p ty,—30Ha.

MelhyTtum, npeTrBopeHo y Opojke mobuja ce Omaro Heciarame yHyTap 30Ha MITO Ou

"l Hermann-Mauguin—osa Hotaruja
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CBaKako pe3yJTOBAJO I0jaBOM TIpajadjeHTa eiekTpuyuHor mosba Ha Hfa. Cymmy Ha
JIOOMjeHU Pe3ynTaT MOTKpersbyjeMo dumeHunoM na je VASP kox koju ce 6a3zupa Ha
TnIcey0—TIOTEeHIjally 1To omMoryhaBa Op30 HM3padyHaBame, ald je 3aTO OrpaHHUCHE
NPEU3HOCTH. JOII yBEK HEMaMO OJTOBOp Ha MHUTAkE O HApyIICHY TpyIe CUMETpHje
On™" [1846]. Bpio nperusuu npopadysn kogoMm WIEN2K Gasupannm Ha hopmanusmy
GbyHKIIMOHAJA eJIEKTPOHCKE rycTuHe ganu ¢y V,; =0u =0 3a 8173 Ha la TTO3UIIH]H Y
3.125 at.% Hf — NisAl nerypu ca L1, ctpykrypom, Tabena 5.3. YopaBo oBaj pesynrar
HOKa3yje Jla YHoUIeweM paanoaktuBHOr aroma Hf Ha mosummjy atoma Al y y'-NisAl
HACcTaje JIOKallHA JUCTOp3Wja pemieTke Oe3 HapymaBama mocrojehe Oy cumerpwuje.
[Tpema tabenu 5.4 Hfa y 0.9 at.% Hf — NizAl nerypu ca L1, crpykrypom y Gimsunu 0
K mocenyje marnetan MomeHT o 0.058 pg 100HMjeH CyMUpameM BPEIHOCTH CIIMHCKU
NOJIapHCaHUX BaJeHTHHX crama (1-|). OBaj marHetHm MmomeHT Hf je 3ampaBo
UHIyKOoBaH ypehemem marHeTHux MomeHara 12 aroma Ni u3 I-KC, ¢ 063upom na je y
omm3unn 0 K y3opak ¢pepomarneran. TDPAC—curnan u3 oBako MO3UIIMOHHPAHOT jOHA
B1H£/%1Ta 6uo 6u OKapakTepucaH HUCKMM Larmor—-oBum yraoHum ¢pekBeHIMjama.
Kako je Hajumxka temmnepatypa Ha k0joj cy PAC mepema usBenena 78 K nanexo nsHajg
Tc 3a cBe Tpu MepeHe Jerype, y nepTypOanuonoj GyHKIUjH HE OYEKYjeMO JOMPHHOC
xunepuHOT MarHeTHOT 4jaHa. Pa3MOTpHWBINM CBe HaBEIEHO, OJ Tpoda BIHf/81T
cmemrennx Ha Al-mompemerku y'-NisAl ouekyjemo PAC—curias KOHCTaHTaH Yy
BpPEMEHY.

Ni jouu y y'-NizAl 3ay3umajy Wyckoff—oBy nosunmjy (c) mynrummumurera (3)
KOja j€ OKapaKTepHuCaHa HajBUIIOM TETPAroHAJTHOM TAa4YKaCTOM TPYINOM CHMETpH]e
(4/mmm). Atom Hf koju 6u kao Heumctoha 3ayzeo mosuimjy Ni joma y y'—NiszAl
W3a3Bao OW JIOKAJHY AMCTOP3Hjy pemieTke, ciuka 5.6. M3pauynare myxuHe Beza ab
Initio mpopadyHrMa Noka3yjy Ja ce jOHH aJyMHHHjyMa JajeKo BUlle yrnabaBajy o Hf
jOHa HEro mTO TO YnHE joHW HuKia. Ctora, kBajapar koju unHe yetupu Al jona |-KC
Hfni mobuja HoBe Behe aumensuje. Ycien Mamer mpoayxkema 8 Ni—-Besa monasu 10
KOMITpECHje KOOPIMHAIIMOHOT TOJIMe/Ipa Jy’K MpaBlia HOpMATHOT Ha HOBOHacTaimu Al-
Oasuc, miemajyhu HoBum Behw KOOpIWHAIIMOHM ToWemap. Taj TpaBam y
KOoOpauMHAIMOHOM cucTteMy Be3anuM 3a Y'—NizAl pemrerky je y-oca, ciuka 5.11.

Crpykrypa enekrpoHa jona Hfy; mata je cmmHCKM pa3imydeHOM JEeKOMIIOHOBAaHOM

"V Schénflies—jesa Horammja
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T'YCTHHOM BaJICHTHHX €JIEKTPOHCKUX cTama y Omusuuau 0 K go €f 3a 0.9 at.% Hf -
NizAl nerypy ca L1, crpykrypom, tabena 5.5. ¥V nmatoj rpymu cumerpuje p— u d—
TanacHe (QyHKIOUje Jajy camMo MO jelHy JBOAWMEH3MOHY HpPEIyHHOUTHY
penpeseHraunjy €y (6px, 6py) u eg (5dx;, 5dy;) rpyme Dan, mox cy cBe npyre
jeAHOAMMEH3UOHE upeAyluoniHe penpeseHranuje [184B]. TabGema 5.5 mpukasyje
MOMYHEHOCT enekTpoHnmMa (1+|) BanenTHux 3oHa Hf y 6mmsunu 0 K. Kopucrehu ce
ampOKCHMAIIMjOM Ha HHMBOY MOJIEKYyJa MpeMa IMOMyHEHOCTH, OpOHWTalie MOXKEMO 1a
nopehamo o pacryhoj enepruju cnenehum HuzoBUMa: 6P, U (6Px, 6py); (50, 5dy.),

5dyy, 5d;? n 5dy2.?. OBakBa ciHKa IMOMYHEHNX 30HA OroBapa cuMeTpuju Dap, ipu uemy

Cnuxa 5.11. /lucmopsuja koopounayuonoe nonuedpa oxo \Wyckoff—ose nosuyuje
3¢ Ha xojoj je kao newucmoha cmewmen amom HfITa (ypsena mauxa). Keaopam
KOea 4uHe anyMuHujymu (niasa) npowupen je y oOHOCYy HA CIyuaj Kaoa ce y
uenmpy nanazu Ni amom, ook cy Ni—keadpamu (3enena) Hesnamuo yoamene 00
Al-keadpama u mnesnammo npowupenu. Hosonacmanu KOOPOUHAYUOHU
noaueoap 3a neuucmohy y oonocy na Ni—koopounayuonu nonueoap je yeehawn u
KOMAPecos8amn y 0OHOCY Ha ocy Koja je nopmanna Ha Al-pasan, wmo je y—ocy L1,
pewemxe. Inasna oca Dan—cumempuje, 2'-oca, napanenna je ca y—ocom L1

peuiemke.
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Cce IJIaBHA OcCa CHUMETpHje, Z—Oca JIOKATHOT KOOPAMHATHOT CHUCTEMa BE3aHOT 3a
KOOpAWHAIIMOHKM TOJHeaap, IMOKJIana ca Y—OCOM CHCTEMa BE3aHOT 3a KPHCTAIHY
pemeTKy. Pacnoienia BaJIeHTHUX €JIEKTPOHA TI0 €HEprijaMa MpuKa3aHa je Ha ciuiu 5.8
(mecno). Jesrpo Hf/Ta cmemreHo Ha mo3unmju 3¢ W THOe je HM3a3Balio JIOKAIHY
TUCTOP3U]y pelIeTKe, alli y3 OdyBamke MocTojehe cuMerpuje Mopaio Ou a mHTepearyje
ca OCHO CHMETPUYHHMM TpPaJHjeHTOM EJCKTPUYHOT I0Jha. KBaHTUTATHBHY MOTBPIY
HaBEJICHOT JIAJIK Cy MpopadyHH HajBehe KOMIIOHEHTE TEH30pa IPaJHjeHTa eICKTPHYHOT
moJba Ha MecTy jesrpa °Ta, Vi = -12.8 10°! Vm™ u napamerpa acumerpuje 5 = 0 3a
3.125 at.% Hf-NizAl nerypy ma 0 K.OBa Bpmo jaka xumnepduHa eleKTpUYHA
KBaJpyIOJIHA HWHTEpaKkiuja y Fourier—-oBom TpaHchopMy — eKCIEpHMEHTAIHE
anmzoTpornrje R(t) Owra Ou yousbMBa HMHTEPAKIIMOHUM TPHUILICTOM HEIITO MamHM
BpeaHoctuma on 688, 1376 u 2064 Mrads®? na 78 K. MehyTtum, TakBe yraoHe
(GpeKBeHIHje HE TOCTOje HU Y JETHOM O] TPH CIIEKTapa.

Amnanuszom Fourier—oBor Tpanchopma ekcnepuMmeHTanHe anumzotomuje R(t),
OJTHOCHO HEMOTYNHOCT youaBama KpaTKO MEPHOAMYHHMX OCIMJIAIlMja MOTBphyje na ce
aTomu xaHUjyMa HUCY MO3UIMOHKMpaU Ha nojoxkajuma Ni atoma. Y ciydajy na cy ce
Hf atomu mo3unmonupanu Ha nonoxaje Al aroma, kako je Beh peueno, TDPAC—curnan
O0mo Om KOHCTaHTaH y BpeMeHy. To 3Haum nga OW JONUIO JO TpaHCIaIrje
ekcrnepuMeHTante anuzotonuje mo R(t)—ocu. TakBa TpaHcaanuja je cyneprnoHupaHa Ha
TpaHcnanujy mo R(t)—ocu koja moTudue o CHCTEMAaTCKEe TPEUIKe, Ma Ce KOHCTAHTHU
TDPAC—curman He MOXXE KBaHTUTAaTHBHO TIOY3IaHO WCKa3aTH. BpemHocTH
xoepumjenara Ax»™® 1001jeHnX U3 TEOPHjCKUX KPHBUX MEH-AJIU CY CE Y HHTEPBAIY O
0.145 1o 0.094 3a 0.2 at.% Hf — NizAl nerypy, 3a 0.5 at.% Hf — NizAl y uarepsainy ox
0.161 no 0.099, nok 3a 5 at.% Hf — NizAl nerypy on 0.200 mo 0.243. IIpomene yHyTap
JIaTOT HU3a BPEIHOCTH MCKa3aHE Cy PEJaTUBHOM BpeaHoIhy (GopmupaHe KOTUYHHKOM
CTAaHIapiHe IeBUjalldje U apUTMETHYKe CPEIMHE 3a aTé Hu3 BpegHoctn.™ Tako cy
npoMeHe Koeduuujenata Ax»™® yHyTtap uHTepama msnHocune 13%, 18% wu 10%,
PECIIEKTHBHO.

V3eBumm y 003up Beh pasMoTpeHy MaremaTwuky aHaiamsy o¢yHkuuje F(w),
OUWIVICIHO je Ja Ccy TMpucyTHe ciabe xumeppuHe eIeKTpUYHE KBaAPYIOJIHE

uHTepakuuje. [Ipunukom mnonemaBama napamerapa 3a HajOObY TEOPHJCKY KpHBY,

" TpeGao G MMaTH y BHAYy [a Ce OBIE HE Paji O CTAHAAPIHO]j IPELIKH CPE/Ebe BPEAHOCTH, jep TO
HHUCY Y HOTIIYHOCTH pe3yJTaTy IOHOBJbEHUX Mepema [203].
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mporpaM je 3a TmapaMmeTap acUMETpHje KOI HWHTEpakirje ca (PpEeKBEHTHO HIKUM
MHTEPAaKIMOHNM TPHUIJIETOM HAaMETao OrpaHMYeHe Ha BpeAHOCT Hyida. JloOujeHe
BPEIHOCTH TapaMeTapa MpukaszaHe cy y tabenama 5.6 , 5.7 u 5.8 3a cBa Tpu y30pka Ha
CBUM MepeHUM Temrieparypama y omcery ox 78 — 1230 K. [To3unuja anmymMuHujyma Koz
00e terparonaine ctpykrype, D02, u L6y, nmajy Taukacty rpymy cumerpuje (4/mmm).
Kon 0be TerparoHaiHe CTPyKType MOCTOje aBe HeekBHBajcHTHE mosuije Ni aroma.
HeexBuBanentne mozunuje 2b xom DOy u 1¢ xox L6y mocenyjy TeTparoHaaHy rpymny
cumerpuje (4/mmm), takohe. J{pyra HeeKBUBaJIEHTHA MTO3UIIMja HUKJIA UMa HIXKY IPYITy
CHMETpHje Hero TpBa u To Terparonanny (-42m) kox 4d DO,; u opropomOuuny (mmm)
kof 2¢ L6g cTpykType. Je3rpa Ha mo3uiipjama ca TETParoHaAJIHOM CUMETPH]OM U3JI0KEHa
Cy OCHOCHMETPHUYHOM TpaJIHUjeHTy eleKTpuuHor mosba (7 = 0), g0k Ou Ha MecTy ca
OpPTOPOMOMYHOM CHMETPHUjOM Ta OCHA cuMeTpuja ouna HapyueHa (1 # 0). Yumajyhu y
o63up Hajommwke cycemne (HC) jesrpa mpobe, MoXe ce OYCKHBATH jaK TpPajujeHT
€JICKTPUYHOT 1M0Jba Ha MECTY je3rpa 181 je3rpy Koje je Ha TO3UIIMjH HUKJIA, TIOTOTOBO

. 181 . . . .
Ha MECTY Ca HWYKOM CHMETPUjOM, HETO Ha ~ 1a je3rpy Koje 3aMemyje alyMHUHU]yM.
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Cnuka 5.12. Uszened |1-KC ' Ta na nonoxcajy Al amoma, koje ce cacmoje 00 12
Ni amoma, npuxazanux kpos jeounuune uenuje 3a L6g—, Lly— u DO02—NisAl

IIpeysemo uz pegepenye [172].

Komom WIENZ2K u3pauynare cy BpeaHOCTH XHIIep(GHUHUX Tapamerapa 3a 181Tq y
D02, u L6 crpykTypama Ha 0 K, Tabena 5.3. M3pauynare HajBehe KOMIOHEHTE TEH30pa

IpajHjeHTa eNeKTPUIHOT 110Jba 3a *o-Ta Ha THM nosurmjama y 3.125 at.% Hf-NizAl ua
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0 K umajy Bpennoctu Vz; = -10.0 u V;; = -15.5 10% Vm™, nox j€ mapaMeTap acuMeTpHje
camMO 3a TO3WIUjy 2€ pPa3UuuT OJf Hylle, IITO CBEYKYITHO IPEICTaBJhba BPJIO jakKe
TPaJMjeHTE EJICKTPUYHOr T0Jha KAKBH HUCY YOUCHHM Y CHHMJbEHUM crieKkTpuMma. He
Tpeba UCIYCTUTH U3 BHUJA J1a ce 3HaK V;; He Moxe oapenutn y TDPAC ekcniepumeHTy
Ha TIOJHMKPUCTATHUM Yy3opuuma. M3mepene Behe BpemHocTn HajBehe KOMITOHEHTE
TEH30pa TPaJIijeHTa eICKTPUIHOT 1moJba, Vy;, Ha 78 K cy 3.0(2), 2.4(1) u 2.49(7) 10%
Vm?23a0.2,0.5u5 at.% Hf-NizAl, u 100pO KOPECTIOHANPAjy MPOpadyHaTO] BPEAHOCTH
ox 4.2 10% Vm™ 3a *®Ta na nosurmju la y L6y crpykrypn 3.125 at.% Hf-NisAl na 0
K. 3060r Tora cy BuIIe CIMH HE3aBUCHE €IEKTPUYHE KBAJAPYIOIHE (PEKBEHLHjE VQ2
npunucane Hf ma Al-mosurnjama y L6o—NiszAl. Takole, namepene BpeaHocTH cradbujer

Vy Ha 78 K ¢y 0.67(3), 0.63(3) u 0.36(3) 102 Vm? 3a 0.2, 0.5 u 5 at.% Hf-NizAl

8172 na no3utju la y DOy

0JIroBapajy u3pauyHaroj Bpeanoctu of -0.58 10* Vm™ 3a
crpykrypu 3.125 at.% Hf-NizAl na 0 K. Tako cy HibKe CIIUH HE3aBUCHE CIICKTPUYHE

KBaJIpyToiHe GppekBeHuje vor npunucane Hf na Al-nosunmjama y D0x2—NisAl.

Tabena 5.9. Ilpuxa3z penamuenux ¢pakyuja mempazoHAIHUX CMPYKMypa
sacmynmwenux y HI=NizAl zecypama mepenux memooom TDPAC u oupparyujom

X—3pauerwa na cobnoj memnepamypu.

MeTo]1a TDPAC Hudp. X—3pauema
jerypa foo,  fre,  fpoy/ fue, Do, fue,  fDoy/ fL6,

0.2 at.% Hf-NisAl 85% 15% 5.67:1
0.5at.% Hf-NisAl 70% 30% 233:1 27% 12% 225:1
5at.% Hf-NizAl 41% 49% 0.84:1 203% 109% 1.86:1

W3 npukasane tadene 5.9 Buau ce na ca momaBameM xadpuujyma U NisAl pacre
TeTparoHanHa L6g aucrop3mja poautesbcke L1, crpyktype. HcrtoBpemeHo ca
noBehameM KOHICHTpanuje XahHujyma y JierypaMa U OJHOC MapaMeTapa pemietke c/a
3a 00e TeTparoHajiHe TUCTOp3Uje ce CBE BUILEC NMPUOIMKABA WACATHUM BpPEIHOCTHMA,
OJTHOCHO KyOHOj] peIIeTKH, ITO TPOY3pOKyje CIa0Jhemhe BPEAHOCTH TpajvjeHaTa
enektpuyHor moska. Komx 0.2 at.% Hf-NizAl nerype omnoc penatuBHuX (pakiuja
fpo./fLe, y Temnepatypckom untepsainy 78 — 1230 K memao ce ox 10.11 na 78 K 10 4.26

Ha 600 K. CiuyHO je M moHamame ogHoca peraatuBHHX (pakuuja fpo,/fLe, 3a 0.5 at.%
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Hf-NizAl nerypy uckaszyjyhu 3.00 va 78 K, nok Ha 777 K taj omnoc 1.94. Meljytum,

W3rjeaa 1a 10JaBamke BEJIMKE KOJUYMHE XaHUjyMa JOBOIU 0 3HAYAJHUJUX TTPOMEHA Y

aerypu Te Taj oxaHoc 3a 5 at.% Hf-NizAl nerypy wa 78 K wmsnocu 0.27, 1ok je

MakcuMaznad Ha 695 K ca uzHocom 1.17. PenaTuBHO M3pakeHe, IPOMEHE KOJMYHMKA

penatuBHEX ¢paknuja foo,/fLe, y Temmepatypckom nuTepBairy usHocuie cy 26%, 23% u

32%, pecreKTUBHO.
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Crauxa 5.13. 3asucnocm Hajeehe kKomnonewme meH30pa epadujeHma

enekmpuuno2 nosma, V; 00 memnepamype: (a) 0.2 at.% Hf-NizAl, (b) 0.5 at.%
Hf-NizAl u (c) 5 at.% Hf-NizAl. 3uayu: xpyscuh 3a vor — 870 na nosuyuju

anymunujyma y D02, xeaopamuh sa vy — BT na nosuyuju anymunujyma y

L6, nynu snak 3a npoyec epejarwa; omeopenu 3Hax 3a npoyec xiahera.

[TpaTrehu nmpomMeHy clMH HE3aBUCHE €JEKTPUYHE KBaAPYIOJHE (GPEKBEHLIU]E VQ1

ca IPOMEHOM TeMITepaType, Koja je 1o/e/beHa “o-Ta Ha mosuumjn anymuanjyma y D02,

dazm, y 0.2, u 0.5 at.% Hf-NisAl, Bpennoctu ce mel)ycoOHO Mano pa3nukyjy u mpoMeHe

cy okBupy 3% omHOocHO 7%, pecrektuBHO. 3a D02 dazy y 5 at.% Hf-NizAl vor ce
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peNaTUBHO MEHa ca TeMIepaTtypoM dak 56% caMmo 3axBasbyjyhu BeIMKO] BpeIHOCTH Ha
78 K. Ako OBy TayKy HMCKJbYYMMO W KOJ OBOT' y30pKa OW JOOWIHM Ja HE TMOCTOjU
u3paxkajHa MPOMEHaA Vg1 Ca TEMIIEPaTypoM. 3HaUajHO HMUKE BPEIHOCTH VQ1 KO y30pKa
ca 5 at.% Hf ox vo: 3a y3opke ca 0.2 u 0.5 at.% Hf, je ycnen r® sasucnocti EFG-a n
3Ha4ajHe nmpomene c/a 3a DOy, pemeTky noaaBamem 5 at.% Hf.

CnuH He3aBHCHa e€JEKTpHYHA KBaApymosHa (QpeKBeHLMja Vgp, Koja je
MpUIHCaHa 8179 Ha No3uIju anymMuHAjyMa y L6o daszm, y 0.2, 0.5 u 5 at.% Hf-NizAl
nerypama uckasyje npomere ox 8%, 22% u 10% ca mpomMeHOM TemrepaType y OICcery
78 — 1230 K, pecniektrBHO. Ca ciuke 5.13 1 U3 HyMEpHUUYKUX T0JIaTaka YOUBHBO je Ja
Vo1 071aro, TOK Vg M3pakajHO pacTe W MMa MaKCHMyM y TEMIIEPaTypCKOM OIICETy O]
450 K o 780 K, 1ok Ha BUIIMM TemIlepaTypama omajaa Koja cBa Tpu y3opka. OBakBa
TEMIIepaTypcKa 3aBHUCHOCT (PpEKBEHIMja MOXKE J1a Ce JOBEAE Yy Be3y ca aHOMAIHUM
HAIIOHOM pa3BJayerha Ha TMOBUIICHUM TeMIleparypama, KapaKTepHUCTUYHUM KaKo U 3a
v'-NizAl tako u 3a NizAl momupan xadpuujymom [87-89]. Jomatu xaduujym momepa
MK aHOMAJHOT HAllOHAa pa3Bilauciha Ka HIKHUM Temreparypama [17]. U3BecHo je nma
Hampes3ama Koja Ha JJaTHM TeMIlepaTypaMa IocToje y JoMuHaHTHO] L1, cTpykTypu na
nenyjy u Ha jgumcrop3upane DOy, m L6y crpykrype. Kako je anomanuja HamoHa
pasBiauema H3a3BaHa JWCIOKalldjaMa KpPHUCTAHE pEIIeTKe, YIpaBO je Ha THM
TEeMIeparypaMa H3MEpPEeHO Ja IapaMerap MpUTYIICHha WMa IOBHIICHY BPEIHOCT.
[Mapamerap npurymiema 0z (L6o) mokasyje mmpoxky nuctpuOyiujy ¢ppekBeHIrja uayhu
Ka BHCOKMM Temreparypama. Jloctmwxyhu BpemHoct oxo 30% Ha HajBUIIUM
TeMIiepaTypamMa OBaj MapameTap IoKa3yje 3HaTHO HapyIiaBame L6y cTpykType Ha TUM
TeMIeparypama.

Cnuka 5.7 mpukasyje MO CIHMHY pa3/iBOjeHy YKYIHY TYCTHHY €JIEKTPOHCKHX
crama no cynephenuju kako 3a y'—NisAl tako u 3a Hfa u Hfyi y 0.9 at.% Hf — NisAl
nerypu ca L1, ctpykrypom. BpemHoctu ykymHe TycThHe cTramba Ha €p cy 10.806,
22.251 u 14.288 3a crama ca Ms = +1/2 xao u 22.687, 11.593 u 14.288 3a crama ca Mg =
-1/2, pecniektuBHO. M3rien ToTanHe TyCTHHE €JIEKTPOHCKUX CTama Ha €f mokasyje Ja
cy u uricti L1o—-NizAl u y cnyuajy kaza je y crpykrypu 3amereH Al atoma Hf atomuma
cnabu gepoMarHeTHIIM Ha BPJIO HUCKUM TeMIlepaTypaMa. YBeiaudaHa obmact ox € 10

€ + 0.4 eV (ymerHyTa ciuka) mpukasyje Ja je y TOM CHEPrHjCKOM HHTEPBAy
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00e30eheHa CMHCKY MoslaprcaHa MPOBOJHA 30HA, 3a pa3iuky o ciaydaja Hfyi roe cy
cTama ca Mg = -1/2 u +1/2 MOTIMyHO UIECHTHYHE.

MarnetHu MOMEHT 1o atomy u3padyHaT VASP koqoM mokasyje Ja joHU HUKIIA y
v'-NizAl 6e3 mpumeca umajy BpeIHOCT MarHeTHOT MoMmeHTa 1o aromy oxn 0.233 pg/Ni.
Kox Al jona BpemHocT marHeTHor MomeHTta je HesHarHa, -0.007 pg/Al. Ykymna
BpeqHOCT 3a cymnephenujy koja ce cactoju ox 8 mpumMuTHBHHX henmja je 5.536
us/cynephenuju. Kama je Hfa 12 Ni aroma n3 I-KC wHIyKyjy MarHeTHH MOMEHT Of
0.058 pp/Hf, mTO je cBakako mociemuiia HEmTo Behe KOMMYMHE BaJEHTHOT
HaeJekTpucama xapuujyma ox amymuHujyma. Aromu Ni u3 |1-KC wmmajy BpemHocT
maraeTHor momenrta -0.147 pg/Ni, mox onu mamu, u3 11-KC, umajy Bpeanoct -0.197
us/Ni. Jouu Al 6e3 003upa Ha MONOKAj MOCEIY]y 3aHEMapJbUB MAarHETHH MOMEHT O
0.006 pg/Al. YuraBa cynephenuja uma -3.566 pg/cynephenuju. 3aHUMIBHBO je aa y
ciyuajy Hfyi u Hf anu u unraBa cynephenuja umajy BpenHoct 0, 0THOCHO MOHHUILITEHO
je hepoMarHeTHoO CTame.

Ha ocHoBy aHanm3e eKCrepuMEHTATHUX pe3yaTaTa Mepema y3opaka 0.2, 0.5 u 5
at.% Hf - NisAl meromoM BpeMeHCKH pa3lOXKEHHX MMepTYpOOBaHUX YTaOHHX
KOpenalyja Kackajie y—y 3paka y Temmeparypckom omcery 78 — 1230 K u Teopujckux
npopauyHna, atomu Hf ctporo 3amemyjy arome Al xako y nomunantHoj L1,— NiszAl
CTPYKTypH, Tako u y aBe TerparoHanne D0,— u L6¢— NisAl cTpykrype, npucythe y
UCTIUTUBaHKUM Jierypama. OBaj 3akJbydak €KCIIEpUMEHTA HHUje carjiacaH ca pe3yJiTaToM
koju cy 1986. 1. o6jaBunu Bohn u capaguuiu [19], koju cy nponanumm aa atromu Hf
3amemyjy arome Ni y NisAl. Y3opak koju cy onHu mepuiu caapkao je 0.2 at.% B, y3
ynje npucyctBo aromu Hf mpe 3aysmmajy monokaje aroma Ni, mero aroma Al y NizAl

[78].
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6. NisAl ca mpumecama reokha: pesynratu Mepema, MPOpadyHU

U JIUCKYyCH]a

6.1. JloOujame y3opaka NisAl nomupanux Fe arommma

[omukpucranuu y3opuu NizxFexAl 3a: x = 0 (NizAl), x = 0.18 (NizgsFessAls) n

X = 0.36 (NigsFegAlys) cuntenTnsoBanu cy y enexrpoinydsoj nehu.™”

EnemenTapno
reokhe, HUKaI ¥ aJyMHHH]JYM Y3€TH Cy Y TaKBOM TEKMHCKOM CacTaBy Ja ce 00e30enu
[UJbaHa CTEXHOMETpHja ca MambKOM HUKJA. TEXKHHCKH ryOUTak TOKOM CHHTE3e OHO je
Mamwu 011 0.6% 3a cBe y3opke. Panu moctuzama mro 60556 XOMOT€HOCTH Y30pKa, JIYIHO
UCTOIJbEHE CauMe 3aTOIUbEHE Cy Y BaKyyMHpaHUM amilyjama U aHuwiupane cy Ha 800

°C y Tpajamy 0]l YeTHPH JIaHa.

6.2. Kapakrepuzanuja y3opaka NisAl nmonupanux Fe atommma

audpakijoM X—3paka

Hudpakuuja X—3pauema nonukpucranaux yzopaka NisxFeyAl (x = 0, 0.18 u
0.36) Ha coOHOj Temmeparypu ypaljeHa je Ha ypehajy tuma Rigaku Miniflex X-ray
machine, ca Cu K,—3pannma tanacue ayxune A = 1.5418 A.

HMudpaxrorpamu X—3paka nerypa Nis.xFexAl mpukasanu cy Ha ciauiu 6.1. Ca
Tpu audpakTorpamMa IOKasyjy IyHY KOHBEpPIEHIHMjy Ka MOJIEIHOM Au(pakTrorpamy
CusAu crpykrype mro notBphyje ma cy nobujenu ysopuu y'—NisAl ca kyonom L1,
crpykrypom [188,189]. oOujenu mapameTpu jenuununux henmja L1, ctpykrype cy: a
=3573(2) A (x =0),a=23577(2) A (x = 0.18) u a = 3.582(2) A (x = 0.36). ITopacr
BPEIHOCTH KOHCTAHTE PEIIeTKE, OJHOCHO 3ampeMuHe jenuHudyHe henmuje ca mosehamem
aTOMCKE KOHLIEHTpaIlfje IBoxkha YHEIIEHOT Yy y30pak IMOKasyje Jla ce aTOMHU TBoxha
HaJla3e Ha peryJapHUM TO3HIMjamMa JaTe CTPyKType 3ameHuBinn atome gqomahuue (Ni,

oxuocto Al).

"I Cunresy, kpucranorpacky M MarHeTHy KapakTePU3alUdjy y30paka ypaauo je ca CBOjHM
capanaunuma ap Yenomup Ilerposuh n3 bpykxejsencke Hanmonanne Jlaboparopuje, CA/L
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Ni Al Peak position SG: PM3M
Al Peak position SGFM3M
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Cnuxa 6.1. Jugppaxmocpamu X-3paxka ca pesyimamuma CmMpyKmMypHo2
ymaureasarwa yzopaxa NisxFeAl: (&) x =0, (b) x = 0.18 u (¢) x = 0.36. Ilooayu
dobujenu meperwwem npukazaumu cy ca (+), odeosapajyha meopujcka Kpusa
NpuKasaHa je NyHOM JuHUjom (ypgene 6oje) 00K je Kpuea paziuxe
eKCnepumMeHma u meopujckoe mooena 0ama OOmOM NYHOM JUHUJOM (3elleHe
boje). Hozeomene kpucmanoepagcke perexcuje npuxasane cy ypmuyama. (a)
L1,—NizAl y~¢aza (Pm-3m) (copwe) u nyx—Al ¢aza neuucmohe (Fm-3m)
(oomwe); (0) L1,—NisAl y'-gpaza (Pm-3m) (copre) u nyx-Ni paza neuucmohe
(Fm-3m) (0ome); (c) L1,-NisAl y~¢aza (Pm-3m).
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[Topen nmomuHantHe KyOHe L1, CTpyKType, yOue€HHM Cy TparoBH TOJA3HUX
cacTaBHHUX ejeMeHaTa Koju Hucy u3pearoBanu u 1o Al ko urcror (X = 0) u Ni ko (X =
0.18) y3opka. ¥ y3opky NisAl (x = 0), anymuHujymMm kao HeumcToha jaBiba ce y
NOBPIIMHCKHU IIEHTPUPAHO] KyOHO] CTPYKTYpH ca MPOCTOPHOM TPYIIOM cumerpuje Fm-
3m. ¥ nerypu NizxFe,Al, x = 0.18, onaxena je mk—Ni ¢asa Heuncrohe.

[ToTemkohe koje cy ce jaBipalie IPUIMKOM MEpeHmha U aHam3e AudpakTorpama
X—3pauerma Ha jerypama NizAl monupanux xadHHjyMOM, HEH30EKHO Cy MpaTHIC U
excriepuMeHT au¢pakuuje X-—3padema u3BeaeHor Ha Jerypama NisAl momupanux
rBoxhem. Tu mpobnemu cy crnexehe mpupone: HEMOTyhHOCT crpamMBama y30pKa,

yCIIe/I OTTACHOCTH O] TPOMEHE CTPYKTYPE MM CTBapama JoaaTHuX (asa [64].

6.3. Kapakrepuzanuja y3opaka NisAl nmonupanux Fe arommma

Mardi€THUM MCPCH-UMaA

MarnetHa Mepema y3opaka NizxFe Al (x =0, 0.18 u 0.36) ypahena cy Ha ypehajy

6 1.5

(a) B Ni Al (b)
- —@— Ni2.82Feo.1sAl . Ni3A1
. — @ Ni_Fe Al| 1OrS—T=18K
' ' —@— T=300K:

4 | 05 | N12.82Fe0.18A1
= ! —&— T=1.8K
g ] ~ [W—T=300
ERY ® " < 0.0
o @ | T
= e u |2
X 2t ¢ h 2-0 5
p= ¢ \ '
.\ n
o \ -1.0 T=1.8K
® 0 —4—T=300K
0 e, TP TENK
0 50 100 150 200 250 300 350'1'5-20-15-10 5 0 5 10 1520
T (K) H (kOe)

Cnuka 6.2. Maenemusayuja M(H) y 3asucnocmu 00 memnepamype mepene Ha

1000 Oe (a) u macnemna xucmepesucna nemwa (b) 3a NizxFesAl.
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Quantum Design MPMS-5. KpuBa maraeru3saije (ciuka 6.2) KoJ cBa TpH y30pKa Ha
HUCKHM TeMmreparypama notephyje pepomarnetHo ypeheme. Ypeheme momenara va T
= 1.8 K je cnabo kox X = 0, anu je 3Ha4ajHO MOOOJBIIAHO Yy Ciy4ajeBUMa Kaga Fe
3aMemyje aToM JoMahuHa y pemeTky, IITO jeé W Yy carjiacHOCTH ca pesyiratuma De
Boer u capagnuka [7].

Kpuse maruerusanuje M(H) cy mapamarnerne na temmeparypu 350 K. Ciuka
6.3 (a—C) mnpukasyje Arrott—-oBe rpaduke NizxFexAl oko mpeBojHe TauKe
MarHeTH3aluoHux Kpusa ca ciuke 6.2 (a) [190]. Jlerypa NisxFeAl 3a x = 0.36 je y
dbepomMarHeTHOM CTamy HCIoa Temmeparype oko (296 + 4) K, mok je 3a x = 0.18
¢depomarnetro crame ucrnoxa (194 + 4) K. Ilpouemene Curie—jese temmeparype Tc 3a
CBE TpU aTOMCKe KoHIeHTpaluje reoxha (ciuka 6.3 (d)) cy y ckiany ca myOiMKoBaHUM

ox crpane Thompson—a u capagauka [14].

20} (a) ..___:-__ 40K 2.5F
Ns | -~ ] N:’
S s SN 210
N\.._/ | l..l OKN\../
g 4} g0.5
0 0.0 SR
0 50 100 150 200 250 0 10 20 30 40 50 60
H/m (kOe/emu) H/m (kOe/emu)
1.5+ 300 F (d)
- 250 |
EI.O— 200
0.5 =100}
a 50F

) ) A 0 . 1 . 1 N 1 .
0 20 40 60 80 100 00 01 02 03 04
H/m (kOe/emu) xin Ni, Fe Al

Cnuka 6.3. Arrott—osu epagpuyu 3a NisxFexAl (a—c) u oocosapajyhe Curie—jese
memnepamype Tc (d).
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6.4. IlpopauyHu

6.4.1. Tlpopauynu mapamerapa xurneppuHUX UHTEPaAKIIK]ja

NizAl kpucranuiire y KyOHy CTpyKTypy (mpocTopHa rpyma Pm-3m). Kako Ham je
b Ja YIMOPEAUMO H3pauyHaTe M W3MEpPEHE BPEIHOCTH IapaMeTapa XHIep(OuHHX
unrepakja kox NisyxFe,Al, xoHcTpymcana je 2x2X2 cymephenuja, moYeBIIM O
ontumusupane jenuanyde hemuje 3a NisAl y kojoj cy oHma jemaH wid aBa atoma
nomahvHa HHKJIA 3aMEHEHH aTroMuMa rBoxha. Tako cy moOujeHe hemuje koje cy 1o
CTEXHOMETPHUjU HajupubmKHHje ciydajeBuma cuaTeTrcanux NizyFexAl, x =0.18 u x =
0.36, pecrieKTHBHO.

IMpopauynu cy ypahernn womom WIEN2K [176], Gasupanom Ha Teopuju
(¢yHKIMOHANMA TYCTHHE, KOjH KOPHCTH METOJYy TPOIIMPEHHX paBHHUX Tajaca ca
gokagauM opbutamama (APW+lo) [177], u ca Perdew—Burke—Ernzerhof-osom
ampokcuManujoM reHepanusoBaHor rpagujenta (GGA) 3a H3MEHCKO—KOPEITHUCAHH

il 1178]. Tpar enepruje u3mely BaICHTHHX, CTama KOja y CHEPIUjCKO]

MOTEHIIN]al
pacrosieny Jie)ke BHCOKO, W jaKO JIOKQJIM30BaHUX CTama, CTama Koja JIe)Ke HUCKO Y
eHeprujckoj pacmomenu [157], usnocu -7.1 Ry y Hamepu J1a ce yKJbyde U HUCKOJIekeha
S—cramba mpenasHux 30 ergeMeHara. Jako JIOKalW30BaHA CTama TPETHPaHAa Cy y
NOTIYHOCTH pEJIaTUBUCTUYKH, JOK Cy BaJeHTHA CTamba TpeTHpaHa CKalapHO—
PETaTUBUCTUYIKOM arpoKCUMAaIjoM. Y Hamioj cynephenuju mapamerap 3a KOHTPOIY
BeNMYMHE 0a3nca, OJJHOCHO MapaMmeTap KOju orpaHudaBa Opoj paBHUX Tanaca, RmiKmax
u3abpan je ga Oyme 7. Wuterpammja mo Brillouin—oBoj 30Hu ypaljeHa je metomom
terpaeapa kopuctehu 36 K tauaka yHytap upenyunomisor aena Brillouin—ose 3one. 3a
KPHTEpHjyM KOHBEpTreHIlje HaeleKTprcama y3ero je 10™ emekTpoHa, a MakCHMalHa
CHJa Koja Jeyje Ha OWJIO KOju aTOM HaKOH JIONMpamka, MpoBEpeHa je 1a Oyae Mama 01

10 mRy/a.u.. Pesynratu cy mnpukazanu y Ttabemu 6.1. V, je yoOuvajeHH HauyuH

npejcTaBibamka Hajsehe KOMIOHEHTE TeH30pa IPafjeHTa eIeKTPUIHOT M0Jba.

il Ipopauyre 13 MPBHUX MPUHIMIA H3BEICHAX METOIOM MPOIIMPEHNX PABHAX TAIACa Ca JOKATHUM
op6uranama kopunthersem WIEN2K koma, kako u mpopadyHe eHepruja TaukacTix nedexara moMohy
Teopuje QyHkunoHana ryctune VASP komoM u3Benu cy Hay4yHu caBeTHuuu JlaGoparopuje 3a
HykJeapHy W mia3ma ¢usuky, UHH ,,Bunua”, Yuusepsurera y beorpany, ap Jenena benoresuh—
Yagop u 1p Bacun Kotecku.
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Tabena 6.1. [lapamempu xunepgunux unmepaxyuja 0ooUjeHuUx npopasyHuma ca
WIEN2K xooom: V; y jeounuyama 102 vm? u napamemap acumempuje 1,
jauuna xunepgunoe macnemnoe noma By y jeounuyama T u  mwuxosa
0eKxoMnosuyuja Ha B* and B*'¢; uspavyHamu MacHemuu MomeHm Uge (no Fe
amomy) u Ucen (no henuju 3a Kojy je uzepuien npopauyh) y jeounuyama ug 3a Niz-

«FexAl 2oe je x = 0.125 uau x = 0.25.

Nis.xFeAl V2, n =¥ Bval B HUFe Hecell
10* (Vm™) (M (M M e)  (us)

x=0.125 -2.44 0.03 -12.6 546 -67.2 2.69 8.43

x=0.25 -2.57 0.59 -17 478 -64.8 257 10.61

6.4.2. IlpopauyHu eHepruje nedexara

[Turame kpucranorpadcke MO3UIMJU Yy PEIIETKH Kojy atoM Fe mpedepeHTHO
TEXHU J]a 3ay3Me pEIleHO je MpopayyHuMa eHepruja TaukacTux gedekara nomohy Viena
ab—initio cumynarmmonor makera VASP [182,183]. IIpopauynu cy ypahenu ca cnmHCKA
MOJIApU30BaHUM CTambuMa, ca rpanuiom ox 300 eV, a kputepujym 3a cuiny 6mo je 0.02

eV/A. MonenosaHo je Tpu BpcTe nedekra, kaga Fe zamemyje Al (Fea)), kana Fe

Cnuka 6.4. Jloxanna oucmopsuja pewemke oxko Fe amoma roju sameryjy Al

amome y nosonacmanoj NizAlp.yFey (v = 0.125) necypu ca L1, cmpyxmypom.

133



samemyje Ni (Feni) m kama ce rBokhe cmectu uHTepctuimjanHo (Feiy). 3a ose
npopauyHe kopumiheHa je cynephenuja om 32 atoma, KOHCTpYHCAaHa OJ IMPETXOIHO
penakcupane urcte NisAl ctpykrype y 2x2x2 reomerpuju. Pamy npoBepe BabaHOCTH
NOOHMjeHUX pe3yJiTaTa, IOHOBJEHHU Cy NMPOPAuyHHU TaKo Jia Cy 3aMeHe M3BpIIeHE y Behoj
3x3x3 cymnephenuju, koja caapxku 108 aroma. [IpopauyHu cy mnokazaimm ga cy
m3pauyHate eHepruje nedexara 3a Fea m Fey;, 0.003 u 0.015 eV, pecnekTuBHO.

Enepruja ¢popmupama nedexra pauyHara je npema penaluju 1aToM jeJHaunHOM
5.1, camo mTO Cce y3uMa XeMHUjCKU MOTeHUHjall TBoxkha ymecto xadHujyma, 1o0ujeHOr
13 IpopadyHa MeTanHe ¢a3e reoxha.

I'Boxhe Ha mecty anmymuuujyma, Fea, nma 12 Ni aroma 3a HajOmke cycene,
koju unHe | koopauHammony chepy. M3pauynate nyxuHe Be3a Fe ca HajOmmxum
cycenuma usnoce 2.51 A, u y onHocy Ha mpopauyHate ayxkusne seza Al-Ni y uucrom
NizAl (2.523 A) xpahe cy 3a ~0.013 A, ciuka 6.4. Y ciyuajy aa je atom Fe 3ayseo
no3unujy aroma Ni, Feyi, okpysken je ca 8 Ni aroma u 4 Al aroma. [Iponanua cmo 1a je
OBa MO3HWIIMja BHIIE TUCTOP3MpaHa, TAaKO IITO je MyuHa Be3e Fe ca Hajommkum Al
npoxysxkena 3a 0.077 A, ok je nyxuna sese Fe ca Hajommkum atomuma Ni ckpahena 3a

0.023 A, cimka 6.5. Yripkoc crBapamy Behe AMCTOp3Hje pelIeTKe, HALM HPOpPadyHH

Cnuka 6.5. Jlokanna oucmopsuja pewemxe oko Fe amoma xoju zamemyjy Ni

amome y nosonacmanoj NizxFexAl (X = 0.125) necypu ca L1, cmpykmypom.
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nokasyjy na he Fe atom mipe 3ay3eru nmosuijy Ni atoma Hero Al atroma y pemretku L1,
crpykrype NisAl. Entanmuja popmupama nedekra y ciaydajy Feni je mama 3a 1.15 eV
ol ciydaja Feal, a oa cimydaja MHTepCTHIMjaiHe To3uIje Fe aroma, Feiy, Mama je 3a

45¢eV.

6.4.3. I'ycTHHA eIEeKTPOHCKHX CTamba

Y Hamepu nga mTO 0OJbE pa3syMEMO EIEKTPOHCKY CTpYKTypy aroma Fe
normmpanor y L1,-NizAl, 3a o6a cacrasa NizxFe Al u NizAliyFey (x, y = 0.125) VASP
KOJIOM M3padyHaTe Cy TyCTHHE eNIEKTPOHCKHX CTama Pa3/IBOjeHE M0 CIIHHY, YKYITHE Kao
W pa3JIoKEHE caMo 3a BAJICHTHA cTama reoxha. Takohe, mpopauynat je ykynau DOS u
y cay4ajy uuctor y'—NisAl. Ykynuu u BaneHtHu pasnoxenu DOS no Fermi—jesor
HuBoa (€f) matu cy y Tabemama 6.2 m 6.3. Ha ocHOBY wu3pauyHaTux BpEeTHOCTH
MarHeTHUX MomeHata Fea o1 2.861 g (Tabena 6.2) wau Feyi ox 2.605 ug (Tabena 6.3),
3aMakeHo je J1a ce Ha aToMy Fe mHaykoBao Behn MarHeTHM MOMEH Yy OJHOCY Ha
MarHeTHH MOMEHT koju Fe uma y o—-Fe (2.22 pg) [191,192]. V wuHTepCTHIIH]aTHOM
nojioxajy reoxkha Bpennoct [(Fe) je 3HatHO ymameHa 300r ytunaja okoarux Ni u Al

aToMa.

Tabena 6.2. [lexomnonosane 2ycmune sarenmuux (4S, 4p, u 3d) erexmponckux
cmama 3a Fe amom na Fermi—jesom nusoy u ykynuu DOS (nocreowu peo) za
NizAliyFey (y = 0.125). (1+]) — Honyrayuja cmarwa enexmponuma y oxonunu Q

K. (1-|) = Cnuncka nonapusayuja cmarea.

Fe Ban. op0. 1 ! T+ -1
4s 0.246 0.230 0.476 0.016
4py 0.083 0.083 0.166 0.000
4p; 0.081 0.080 0.161 0.001
4px 0.079 0.078 0.157 0.001
3dyy 0.886 0.369 1.255 0.517
3dy, 0.889 0.368 1.257 0.521
33212 0.926 0.253 1.179 0.673
3dx, 0.869 0.393 1.262 0.476
3dye.y2 0.917 0.262 1.179 0.655

ykynao/hemmju  139.298  129.543 268.841 9.756
FeAl Z(T'l)BaneHTHa — 2.860
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Tabena 6.3. Pasnooicene cycmumne eanenmuux (4S, 4p, u 3d) erexmponckux

cmara 3a Fe amom na Fermi—jesom nusoy u ykynuu DOS (nocrneorwu ped) za

NisxFe Al (x = 0.125). (1+]) — [lonywenocm cmarva enexkmponuma y oxoaunu 0

K. (1-1) — Cnuncka nonapusayuja cmarva.

Fe Ban. op0. 1 ! T+ -1
4s 0.244 0.231 0.475 0.013
4py 0.086 0.082 0.168 0.004
4p, 0.098 0.093 0.191 0.005
4py 0.087 0.084 0.171 0.003
3dyy 0.882 0.316 1.198 0.566
3dy, 0.862 0.442 1.304 0.420
3d 0.886 0.354 1.240 0.532
3dy, 0.859 0.435 1.294 0.424
3dye.y2 0.898 0.260 1.158 0.638
ykynao/hemmju  134.851 127.041 261.892 7.810

FeN|- Z(T_l)BaHCHTHI/I — 2.605

01 FCAI o x.—-./ \ A . F/F\NI
" r g ' \ N WAVARY
W e el TRRA /~_ j\/’"j:v ‘“j_’:/;:', < R
M/ | SNy ) I-J \v,_/‘\" oS
o1{ —ds J \;\f" \
5 0 5 10 -5 ] 5

DOS(states/e V/spin)

€-€Cp (eV)

Cnuka 6.6. I'ycmune enekmpoHcKux cmarea pazoeojene no Cnumy u paziodceHe

no eanreHmHum noosmyckama amoma Fe: 4s—cmarouma (cope), 4p—cmarvuma

(cpeouna) u 3d—cmarouma (0one); 3a NizAlyFey (y = 0.125) y Lly—cmpyxkmypu

(ne6o) u 3a NizgxFexAl (X = 0.125) y L1y—cmpyxmypu (Oecho).
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Cnuka 6.7. Ykynna eycmuna enekmponckux cmarea no heauju u paszosojena no
cnuny 3a: y-NizAl (3enena); y—NizAliyFey (v = 0.125) (nnasa) u y'—NizxFeAl (X
= 0.125) (ypsena). Yeehare oxo €r npuxasano je y ymemnymoj ciuyu. Crana

enepeuje je dama y oonocy na enepeujy Fermi—jesoe nusoa.

6.5. Pesynratu mepewma Mdssbauer—oBor edexra

Mepema Mssbauer—oBor eexra Ha > Fe y y3opuuma Niz.Fe Al (x = 0.18) u (X
= 0.36) ypaheHo je y TPaHCMHUCHOHO] T€OMETPHjU Ca KOHCTAHTHUM yOp3ameM H3BOpa
*'Co/Rh Ha COGHO] TeMHepaTypI/I.IXViii KanubOpanuje eHeprujckux ckaga crekrapa
ypahena je momohy oaroBapajyhux nacepckux crnekrapa. Mi3omepHH momak je mpuka3aH
y omHOCy Ha m3oMepHH Tomak (6 = 0) xammbOpammone o—Fe dommje. [Iporpamom
WinNormos/Site ypaheno je momemaBame TEOPHjCKE KpUBE 3a TO0OHjEHE CIEKTpE
MeTOIOM HajMamux KBajapara [168]. Kopekuuja na mmpuny Mossbauer—ose nunumje
ypaljeHa je TpaHCMUCHOHUM HHTErpanioM. TokoM mpurpeMe y3opaka 3a Mossbauer—osa

Mepema, paad oudyBama CTaOWIHOCTH CTpykType L1, Huje BpIIeHO chpammnBame

Ixviii . .
VY Jlabopatopuju 3a HykJeapHy W Iuia3Ma ¢usuky, MHCTUTyTa 3a HykieapHe Hayke ,,BuHua”,
VYHuBep3urera y beorpany m3Bpmmm cMO Mepema M aHAIN3y I0JaTaka METOAOM CIIEKTPOCKOIHje
Maossbauer—osor edekra Ha criemehuM momukpucTanuuM serypama: NipgFeg18Al 1 NijgsFeossAl.
Hcrpaxusama cy ypaljeHa y okBupy npojexra GUHaHCHpPaHOT 0] cTpaHe MHUHHCTapCTBa IPOCBETE, HayKe
Y TEXHOJIOIIKOT pa3Boja Penyomuke Cpouje:

IIpojexat OM141022: ,,CTpyKTypHE, AMHAMHYKE U CHEKTPOCKOIICKE KapaKTEPUCTHKE MHTEPMETATNKa 1
noJIynpoBoaHuKa”, 3a mepuoy 2006—2010;

[Tpojekar OMN171001: ,HcrpaxkuBame HHTEPMETAIMKa M IOJYNPOBOAHMKA M Moryha mnpumeHa y
0OHOBJBMBUM HM3BOpUMA eHepruje”, 3a nepuoy 2011-2014;

PyxoBomunan npojekata: ap boxxunap Llexnh.
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y30paKa y IIaHeTapHOM MJIMHY WM Y aXxaTHOM aBaHy [64]. Y3opuu cy ycuTmeHH Ha

Ixix

KOJIMKO TOJT j&€ MOTJIO CUTHH]€ KOMaJIe TIOMONY CIeIHjaTHIX KJBEIITa 3a CEUCHe  300T

TOra IITO y30pIM MMajy BEIHMKH OTHOp Ha aedopMmalfjy cCMullama. YTPaBO OBaKO
NPUNIPEMJbEHH  yY30pIIM TMPOU3BEIH Cy moTemkohe y o0Wjaky KBaJIUTETHOT
Mdossbauer—osor criextpa. JlobujeHe penaTuBHE TpaHcMucHje crekrapa on 0.24% u

0.36% cy HHCKe, IITO MOXKE MTPOU3BECTH MOTEIIKONE 3a 3HaUajHO 110jaBJbUBAKE

h“}%FeyAl

x=036

Relative transmission

Ni; Fe Al

x=0.18

(a)

™
-6

| | LA L |
4 2 0 2 4
Velocity (mms-!)

|
6

Cnuka 6.8. Cnexmpu meperna Mossbauer—osoe egpexma na *Fe v yzopyuma Nis.
FeAl na T = 294 K: (a) 3a (x = 0.18) u (b) 3a (x = 0.36). Excnepumenmanne
mauke cy npuxasame NyHum kpyxcuhuma, 0ok cy oozosapajyhe meopujcke kpuge
npuxasame nyHom aunujom ypeene boje. Illoocnexmpu 3a (X = 0.36) npuxasanu
cy usHao cnekmpa: 0yoiem Koju nomude 00 2nasHe paze (niaea) u cumenem

(macaunacmo 3enena) koju nomuue 00 pasze neuucmolhie y y3opKy.

i jananckor nmpoussohaua Hozan
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Tabena 6.4. JJobujenu Mossbauer—osu napamempu xunepgunux unmepaxyuja
na T = 294 K: A — peramusena nospuwiuna noocnekmpa, 1" — wupuna unuje; o —

MmepeHu uzomepHu nomax, A€q — K6AOPYNoIHo yenare y jeOunuyama mms™.

(%) (mms') (mms') (mms?)
X =0.18 100 0203) 007(1) 0.26(2)
X = 0.36 87  027(1) 0.10(1)  0.26(1)

13(5)  0.23(5) -0.14(2)

¢daza y cekTpy Koje cy peraTHBHO JAJIEKO Mame 3acTyIJbeHe o TiaBHe ¢aze. Takohe,
U pelaTHUBHE Majie KOMW4MHE TBokha y y30pKy, mpHu TOMe He 3abopaBibajyhu na je
IPUPOJHA 3aCTYIUBECHOCT *'Fe oxo 2.2%, tabema 4.1, yTU4y Ha JIOLly pEIaTUBHY
TpaHcMHCH]y criekTpa. KonmmunHa npupoaHor rBoxha y y30pky ca (x = 0.36), aymio je
Beha ox1 konmumHe y y30pKy ca (x = 0.18), 9.0 u 4.5 at.% Fe. Ympago je 1o pasior 60sbe

penatuBHe TpancMucuje ko Mossbauer—osor criektpa y3opka Niz«FexAl (x = 0.36).

6.6. Juckycuja

AToMH alyMHHHjyMa KOjH 3ay3MMajy TeMeHa Kolke perietke uune Al-
noapenietky yuytap y'—NisAl. Cumerpuja nosunuje atoma Al, Wyckoff-oa o3naka
(a), je xyOHa Taukacrta rpymna (m-3m). I-KC oBor atoma cactoju ce ox 12 Ni atoma.
Ycen oBako BHCOKe cuMeTpuje mojoxaja aroma Al, jesrpo aroma Fe koje ce
no3unuonnpa y Al-moapenietku Huje U3J10KEHO IPaHjeHTy €JIeKTPUYHOT moJka. Vako
HeMa TIPUCYCTBA TPAAMjEHTa EJIEKTPUYHOTI TI0Jba, jJOII YBEK OCTaje XumneppuHa
eJIGKTpHUYHA MOHOIONHA HMHTepakuuja Eo, Koja ce y nuTeparypu Ha3MBa XEMHjCKH
noMak. Mehytum, BenuunHa Koja ce jpoduja y Mepewy MoOssbauer—osor edekra je o—
W30MEPHH TOMaK, Koja MpejcTaBiba 30up xemujckor momaka u Doppler—oBor momaka
apyror peaa. Tako, y M@ssbauer—oBoj criekTpockomnuju He MOXKe Ja ce pasiiydd cam
XEMUjCKH TIOMaK. Y OACYCTBY Jpyrux xunepduuux unrepakuuja, 4€q =0 u By =0, y
Md@ssbauer—oBom criekTpy H3rien M30MEepHOr MoMaka je jeaHa Lorentz—osa nunwmja,

B. cuariaer. Y 7y-NizAl atomu Ni cy na Wyckoff-osoj 3¢ mnosunmju ca

139



TETpParoHaJHOM Ta4KacCTOM IPyIoM cuMeTpHje (4/mmm), y CHMETpUYHOM apaHKMaHy 8
aToMa HUKJA U 4 aToMa allyMHHHjyMa OKO Hera. Ha oBOj MO3UIIMjU CMEIITEHO je3rpo
*"Fe TpeGano 61 1a Gyae MOA YTHIA]eM OCHO CHMETPHYHOT TPAIHjeHTa eIeKTPHIHOT
mosba. OBa 9HCTa eIEKTPHYHA KBaIPYIOTHA MHTEPAKIMja jesrpa ° Fe ouprasa ce y
Maossbauer—oBom criektpy kao jayoser. [Toctojame MarueTHoOr ypehema Qyror jomera y
Y30pKy CHUTYpPHO OW MPOM3BEII0 MArHETHY IWIOJNHY WHTEPAKIIM]y ca je3rpoM TrBoxkha
mto 6u oMoryhuio mojaBy CeKCTeTa y CIeKTpy.

JloMuHaHTHY yOJieTH, jacHO BUAJbUBH y 00a MOssbauer—osa criektpa 1o0ujeHa
oxn NisxFe, Al mmajy ncty BpeaHocT KBagpynonHor nenama 4€q = 0.26 mms™ goGujere
MOJICIIaBakh-EM TEOPUjCKE KpuBe Ha noOujeHe crekrpe. [Ipema jenqnaumnama 3.190 u
3.191 y3 # = 0 3a 3c mo3unujy Moxe Aa ce qo0uje BPeAHOCT 3a HajBehy KOMIOHEHTY
TEH30pa IPajMjeHTa eNeKTpudHOr moska, Vo = 1.6 VM2 3mak A€q He MOXke na ce
oxpeau y MOssbauer—oBomM eKCepuMEHTY ca OJTMKPUCTATHUM y30piiuma. M3pauynare
BpeaHocTH Vy, 3a Fe Ha mecty Ni cy -2.44 u -2.57 Vm™? (taGena 6.1), noGujere 3a 0 K.
Koz MeTana i HHTEPMETAINKa y OIIITeM Ciy4ajy 3aBucHocT Vy ox T je obmuka T2,
[Ipema 0BOj TemmepaTypcKOj 3aBUCHOCTH PEKJIO OM ce J1a TOCTOju T0OpOo crarame
MEpPEHHX BpeAHOCTH V;; Ha COOHOj Temmeparypu ca BpeaHocTuMa V,; M0oOWjeHuM y
npopauynuma Ha 0 K. Crora, pe3ynratu Mepema 1 popadyHa Cyrepuly 3aKbydak Ja
cy aromu Fe wm3Bpmuiu 3ameny Ha Ni momperretku y NisyFe Al nerypama. Mana
IIMPHHA CIIEKTpaliHe JMHU]je KoJ 00a JTOMHHAaHTHA ayOieTa, Tpebano Ou na ykasyje Ha
no6po ypehene L1, ctpykrype kox o6e NisxFexAl merype.

Mepeme marnerusanuje NizxFexAl (x = 0.36) y3opaka ca mpoOMEHOM MarHETHOT
nosba Ha Temmneparypu 300 K, ciuka 6.2 (b), ykasyje Ha mocrojame (epomMarHeTHe
KOMITOHEHTe (WiH Jiena) y3opka. XucrepesucHa kpua Ha 350 K, cimka 6.2 (b), je
npaBa JiMHHja (CKOpO TpaBa JIMHHja 3a ciaba mosba), ogHocHo Briluen—osa dynkumja
[193] mro 3Haum ma je y3opak mapamarHeraH. XucrepesucHa kpuBa Ha 300 K uma
U3TJIe] U3MYKEHOT JaTUHUYHOT cjioBa “‘S”, MITO 3Ha4YM Ja je HacTajia CYNepro3HINjoM
CUTHana mapamarfetHe (aze (mpaBa JMHUja) U curHana u3 ¢depomaraetHe daze. Ca
ciuke 6.3 (c—d) Buam ce ma je mobujena T ~ 296+4 K, mro 3Haum 1a je y3opak Beoma
Onu3y WM Ha MOYeTKy (epoMarteTHor npenasza. Onucanu oOJMK XUCTepe3nca yKasyje
Ha TIOCTOjamke OcTpBIa ypelheHe (ase ca HEHyITHM MmapameTpoMm ypehema (0THOCHO

MarHeTu3anujoM). Moxke ce KOHCTaHTOBaTH Ja je Behwm geo monukpuctairor y'—Nis.
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«FexAl (x = 0.36) y mapamaraetHoj ¢asu, a MamH aeo y depomaraetnoj dhazu. Huje
UCKJBbYUYCHO IMOCTOjarbe jOIII HEeKE IMapaMarHeTHE HeuHncTohe y y30pKy (XHCTepe3uc Ha
300 K).

Jesrpa °'Fe u3 depomarnerrnx momena y'—NizxFe,Al (x = 0.36) y oxonuunm
Curie—jeBe TemrepaType MHTEpearyjy eJIeKTPUYHOM KBAJPYIOJIHOM HHTEPAKIUjOM H
HBEHOM TMepTypOaryjom, ciraboM MarHeTHOM JWIOIHOM HWHTepakiujoM. Kako ce 3a
TakaB cliy4aj odekyje, MoOssbauer—os curnan je my0ieT Koju je HemTo Behe HmHMpHHE
JWHMjE€ Hero MTO je JUHMja AyOsieTa 4YUCTe KBaJpPYyNOJHE HHTEpakiuje (IITo je U
U3MEPEHO KOJI JTOMUHAHTHUX nyOinera, Tabena 6.4). Pa3muuuTe KONMYMHE NOAATOT
reoxha y y'—NizAl npoy3pokoBahe MHHOpHE pa3iiMKe y pejakcalujaMa PemeTKH OKO
atoma Fe y oBum nerypama. OBa CynTWIHA pasiidKa OrJieAa C€ Yy Malio] pa3jIviu
U3MEPEHUX U30MEPHHX ITOMaKa 3a OBE JIBE JIETYpE.

Ab initio mpopadyHu cyrepuiry Ja JAOMHHAHTHU JOTMPHHOC V; TOTHYE O]
nojapusaije p—opOuTana, JOK je JOMPHHOC O Mojiapu3anuje O—opOuTana ganeko
Mamu. Hamm npopauyHu OTKpHBajy Aa, 6uiao aa atom Fe zamemyje Al atom wim Ni
atrom y y'-Ni3Al, Hactaje nokanHa aucropsuja pemeke oko atoma Fe. I-KC 3a ciyuaj
Feni je koMmmpecoBaHa JIy’X TpaBlia KOjU je HOpMaJlaH Ha paBaH Kojy uuHe 4 atoma Al
HC, cnuka 6.5. OBakBa ciuka MpOM3WJIA3H U3 M3padyHATHX Jy>KHHA Be3a atoMa Fe ca
aromuma HC u nopenehu ux ca ayxuHama Besa Koje je rpaauo atom Ni mpe Hero mro
je 3amemeH. M3pauynaro je ma cy Fe-Ni Bese ckpahene, a Fe—Al mponyxene, mro
3Ha4YM Ja IOCTOjU MpHBIadewme IeHTpanHor Fe aroma ca HC aromomuma Ni u
omoujame neHTpanHor Fe aroma ca HC aromomuma Al. Y cnyuajy Fea ycren
ckpahuBama Bese Fe—Ni |-KC ouyBaBa KOOpIHHAIIMOHH IMOJHEIAp, OAHOCHO HE TyOH
cumeTpujy (cnuka 6.4).

PasnoxeHa ryctuHa BaJICHTHHX €JICKTpOHCKHX 30—cTama atoma Fe y GnusuHu
€r mpukazahe ciauKy yTuIlaja caMe pemieTke Ha atoMm Fe. V ciydajy kama je Fea,
TaykacTa rpyna cumerpuje je Op, mTo he mpousBecTy Aa ce MeTocTpyKa JereHepaluja
3d-BasieHTHUX opOuWTada Koja ce jaBjba KojJ clobomHor aroma Fe pas3buje Ha
TPOJIMMEH3NOHY lpg penpeseHTanujy, 3Ha4u TPOCTpyKo nereHepucaHe (Oyy, Oy;, Ox,)
opbOuTtane (OJHOCHO 30HE KOj€é HACTa]y HHUXOBHM TIPEKIaNambeM) W JIBOCTPYKO
nereHepucane eg—3oHe (U3, dy’»?). OBa cumeTpHja He mpaBu pasziaukKy u3melhy 4p-

30Ha, Te O Tpedaie na Oyxy TpocTpyko aereHepucane tiy—30He (Px, Py, Pz). 13 Tabene
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6.2 BuAM ce Ja Cy HaceJheHOCT eJIeKTpoHnMa (T+|) W BpPETHOCTH CIIMHCKE
nosapuzanuje (1-]) Ha 0 K npubnmxHo jeqnake. Kako ce ckopo He MOXKe pa3IMKOBaTH
mmely 3d tyg—30Ha Tako u n3mely 3d eg—30Ha, mWTO ce BuaAM M ca ciauke 6.6 (JieBn 11eo),
MOXe ce 3akbyuuTu na je cumerpuja Op ocrama ckopo HerakHyTa. OBOj TBPIHH
JOTIPUHOCH W CKOpPO €KBHBAJICHTHA TOMYHEHOCT M OJCYCTBO CHHHCKE IOJIApHU3aldje
4p—30Ha, Ta ce HE MOXKE€ TOBOPUTH O YKHAamy JereHepanuje mehy 4p tj,—30Hama.
OBakBa eJeKTPOHCKa CTPYKTypa atoMa Fea Hactana moxa ytuuajem |-KC ob6e30eanhe
0JICYCTBO I'paJijeHTa eJIEKTPUIHOT 10Jba Ha je3rpy Fe.

3a cmydaj Feyj, Taukacra rpyma cumetpuje je Dan. [Tom oBom omeparujom
cuMeTpHje TajacHe (yHKIHje KOje 3aBUCE OJI MPOM3BOJIa KOOPAUHATA TPaHCHOPMHUIITY
CE TaKo J1a M0jeIMHAYHO MPEICTaBIbajy 0a3HC jeHOAMMEH3UOHE PEIIPE3CHTAIN]E TPYyIIe
Dsn, ocuUM [ABOJMMEH3MOHE peENpe3cHTalMje €y Koja Cce jaBjba IPUIUKOM
tparchopmanuje 3dy, u 3dy,. 13 Tabene 6.3 mpumeTHa je Beha okymanuja eJeKTpoHHMa,
anM 1 Mama ciuHcka nonapusanuja 3d eg—3ona (dyz, dyz) ox 3dy—30Ha. Takohe je u
crame 307 BHUIlE HACEJLCHO EJIEKTPOHMMA ON cTama 30y’ all M Mame CIHMHCKU
nojapucaHo. Y ampoKCHMAllMju MOJEKYJICKE CIIMKE, Ha OCHOBY EJIEKTPOHCKOT
OKYTIaIIMOHT Opoja, opburtane uMajy cieachu pemocies mo eHeprujama: HajIIOBOJFHU]E
cy (dyz, dyz), ma cnene d? u dyy 10K je dy’y’ HajHETIOBOJEHMja BaJeHTHA opOuTana Fe.
ITo ce Tnue 4p—opOuTana, He MOCTOjU BUIIIE TPOCTPYKO NETCHEPUCAHO CTamhE Kao y
BUCOKOj KyOHO] cuMmeTpHju, Beh ce jaBibajy jeIHOIMMEH3MOHAa M JBOJUMEH3HOHA
upenyuudniae penpesantanuje rpymne Dgn. M3 TabGene 6.3 yowsnsa je 3HauajHo Beha
HACceJLEHOCT P,—~opOHTaa of JereHepucanux 4p e,—opburana (Py, Py). YupaBo oBakBa
KOH(UTypallfja BaJCHTHUX €JIEKTPOHA je KapakTepucTuuHa 3a Da, rpymy cumertpuje,
mto 3Ha4M Aa je Fe atom koju je 3amenuno Ni atom camo ynamsuo cBoje HC mpu uemy
HUje JIONUIO 0 HapyllaBama, OAHOCHO peaykuuje Da, cumerpuje. Takobe, 3a oBako
msnyxkene Dy, cuMeTpuje, TpeGato G OYeKHUBATH HE Gaul Beluke gonpuHoce Va3
V2 pa jesrpy °'Fe [194]. Jla Hema s3HauajHMjer pasaBajama IO CHEPIHjH
JEeTeHePHCAHNX BaJIEHTHUX HHUBOA (Oy;, Ox;) mimm (Px, Py) BUIJBMBO je ca ciuke 6.6
(mecHH 7€0), IITO HA jolI jeaH HauWH MOTBphyje ouyBame Dgn cumerpuje. Ciuka 6.7
W3TJIe0M MUKOBA Ha € yKasyje na je nedopmalyja peneTke oko aroma Fe nckibydnBo
JIOKAJIHOT KapakTepa, OAHOCHO jaa Huje mouuto mo Jahn-Teller—osor 30HCKOT edekTa.

[Ipumep oBakaBor edexra je mpopauyHar koj FesPt jenumema koje kama je 1o0po
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ypeheno uma L1, crpyktypy. Mehytum ako cremnen ypeheHocTtu mouHe na omana,
HOBOHACTala TETparoHajHa TUCTOp3Hja ce crabmnusyje Jahn—Teller—oBum 30HCKHUM
e(eKTOM, ITO CEe BUIM LEHameM IHKa YKYIIHE TYCTUHE CJICKTPOHCKHX CTama y
omu3unu Fermi—jeBor HuBoa [195].

[Tonymenoct 4s—crama Ha 0 K nMa ucty u3padyHaTy BpEeIHOCT Kako 3a Feay
NizAlyFey (y = 0.125) Tako u 3a Fenj y NisxFeyAl (x = 0.125) (tabene 6.2 u 6.3).
VYcnen Tora ako MOCTOjU pasivKa y BPEJHOCTHMa XEMHUjCKOT momaka 3a Feal u Fey;
nosunja y NisyFeyAl nmerypu onnma je moryhe mopekno Te pasimwke y eQexty
eKpaHHpama O]l BaJeHTHUX pP— u d-enekrpona. [loBehame HaelekTpucama y
BAJICHTHUM P— U O—CTamKMa, CMambyje I'yCTHHY S—HaeleKTIpHCama y jesrpy ° Fe u
JOBOJM 10 TOBehama BPEIHOCTH XEMHJCKOT IMOMaKa. YKYIHO HAaeleKTPHCAmE Y
BaJICHTHUM 4p— 1 3d—cTamuma Ha 0 K n3HOCH Ngp3q = 6.726 € 3a ciyuaj Fey;, 1ok kana
je Feal n3HOCH Ngp3y = 6.616 €. Y3eBmn oBe YMICHHUIE y pa3MaTpame Kao M BUCOKY
cumerpujy Al momoxkaja y y'—NizAl, Mossbauer—os curnan y cinyugajy na je Fe arom Ha
nosuiju aroma Al Tpe6ao 6u ma Oyme camo jemna Lorentz-oea nuumja. I{entpounma
OBOTI' CHHTJIeTa Tpebana Ou J1a JIeXKH Ha MECTy I/e je IIeHTap AyOJieTa KOju MOTHYE Of
Feni wiu HewTo HWKe Ha cKanu Op3uHe. MelyTuMm, TakaB CHHIJICT HHUjE YOUCH Y
Mdossbauer—osum mepemrma Nis.xFexAl y3opaka Ha coOHOj TemmepaTypH, IITO HaBOAU
na atom Fe He 3amemyje Al y oba y3opka. Takohe u3 tabena 6.2 u 6.3 ounrnenHa je
CIMHCKa nonapu3anuja 4p— u 3d—crama Ha 0 K. OBakBa nosiapusanuja Ou WHIyKOBasia
CIMHCKY MOJIapU3allHjy S—JbYCKHU, OJJHOCHO Kpeupame Fermi—jeBor KOHTaKTHOT 1MoJba y
jesrpy °'Fe Ha HIDKEM TeMIIepaTypama, T3B. HyKIeapHH ZeeMan—oB edeKar.

Cunrner nobujen y Mossbauer—osom criexrpy nerype Nis<FeAl (x = 0.36) uma
BPEIHOCT U3MEPEHOr m3oMepHor nomaka oxa -0.14(2) mms™ wro je Ha ckanu Op3uHe
JTAJIEKO OJ OYEKUBAHE BPETHOCTH M30MEPHOT TIoMaKa y ciry4dajy Feay, o oxo 0.07 — 0.1
mms™ (raGema 6.4). Crora, cHHIIICTHA JWHMja BUjEHA Y CIEKTPY HE MOXE HMATH
nopexiio y L1, crpykrypu. V3 HaBenmeHor, ciieam aa HE TOCTOjU JIoKa3 na Fe atomu
okynupajy nosunuje Ha Al-monpemerku y Nis«FexAl (x = 0.18 u 0.36) nerypama.

CHHIJIET MOXKE MMATH TOpeKio y ° Fe atomuma y A2—-Fe—Al mm y B2-NiAl
¢asu, kao moryhum neuricrohama y y3opky Niz«Fe Al (x = 0.36). ¥V ciydajy mocrojama
y—-Fe-Ni ¢a3e neunctohe, 3a komuumny ox 30-34 at.% Ni y mux—Fe-Ni da3smu,

Md@ssbauer—oB criekrap cacrojao Ou ce 01 HIMPOKOT CEKCTETa W Of CHHIJIETA KOjU je
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BEOMa CIIMYaH CHHIJICTY KOjU ce mojaBuo y HaimreM crektpy [196]. U ako cekcreT Huje
youeH, Moryhe 300r Jiole CTaTUCTHKE YKYITHOT CIIEKTPa, TOPEKIO0 H3MEPEHOT CHHIJIeTa
npunucao 6u oBoj daszu. OBakBa (aza Heuncrohe youeHa je y audppakrorpamy Nis.
xFexAl (x = 0.18) y3opka. Cekcrer MoXe Ja ce TOjaBU M Yy CIy4ajy IIOCTOjama
xunepcrexuomerpujckor FesAl ca D03 crpykTypom Koja Hactaje 3a Behe
koHuentparje momator reoxha y NisAl [36,197] win anymuHHjyMa pacTBOPEHOT y
311k ™*-Fe mro je Heypehena A2 ¢asa [198]. CekcreT HHje youeH, a BepyjeMO aa OBeE
Heurcrohe HUCY MPHUCYTHE WK Cy NMPHUCYTHE Yy MUHOPHUM KOJIMYMHAaMa y y30pKy Nis.
«FexAl (x = 0.36). Taxohe, y nerypu NizxFexAl (x = 0.18) moryhe je mpucyctso Fe
atoma y aerypu muk—Fe;«Niy metexkToBane audpakiujom X—3padema Kao Hedrcroha.
MehyTtumM, mata HeuncToha y HCTOM y30pKy HHje nerekroBana MOssbauer—osum
MepemeM. Moryhe je 1a Ta mana KOJIWYMHA HE MOXKEe OWUTH JETEKTOBaHA YCIE]l JIOIIe
CTaTHCTHKE 010poja.

Nicholls u Rawlings cy jomr 1976. rogune ypaauiu mpBa Mepema Mdssbauer—
oBor edekra Ha y30opky NisAl momupanor ca atommma Fe Ha Temmeparypu TEYHOT
asora ™™ [9]. Mepenu y3opuu 6umn cy gonupanu ca 2.5 at.% u 9.3 at.% Fe — NisAl y
dopmu GUHOT Tpaxa ¥ MOpe] BETUKUX MOTenKkoha KOjuX Cy UMl MPH CHPAIIUBAGY.
V3opuu cy mpaBbeHU na Oyay ekBuaepuIUTapHH ca 00 CTpaHE CTEXHOMETpH]E.
AHanu3za crHekrapa TOKaszala je Ja MMajy MO HEKOJMKO pPa3IUuUTHX JIOKAITHUX
okpyxema reoxkha. YTBpamwiu cy na atomu Fe 3amemyjy u Ni u Al atome, a dpakuuja
MOJIO’Kaja 3aBUCH OJI KOHIIEHTpamuje yOadeHor raokha. Ocrana JjokallHa OKpYKemba
reoxxha npunucanu cy Fe—Al nerypu. 3akibydiin Hamier eKCriepuMeHTa He MOTy Ja
omoBpruy 3akibydak Nicholls—a u Rawlings—-a, jep ce pamum o nBe pasnuyute
crexuometpuje NizAl nomupanux ca aromuma Fe. Ilpema cimmum 6.3 (d) mako je rpadux
u3BeneH 3a Ni—mepunurapuu NizAl, BHUXOBM y30puM ca JaTHM aTOMCKUM
KoHIIeHTpaljama rBoxkha cy Ha 78 K ucnoa Curie—jeBe Temrmeparype, T¢ HeMa CyMEbE
na u3abpanu cexcreTr motudy o atoma Fe u3 y'-NisAl. OHo mTo aytopu HuCy y3enu y
pasmaTpame, je Ja JM HEKO JIOKATHO OKpy)Xeme aroma Fe mpumaga HEKoj ox
TETparoHaJTHUX CTPYKTypa HacTtanux aucrop3ujom L1, cTtpykType.

3akJby4aKk W3BEJCHOI €KCIIEpHMEHTa crekTpockomnuje Mdossbauer—osor edekra

Ha NizxFesAl (x = 0.18 u 0.36) nerypama HHje y CarjacHOCTH Ca 3aKJbyYKOM

"X sanpeMHHCKH HEHTpHpaHa KyOHa CTPYKTYpa; eHr. akpoHum bce
"4 1lo 2015. roguHe TO CY | jeIMHH CIIEKTPH 00jaBIbEHH Y CBETCKO] JINTEPATYPHL.
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excepumenta Annie D’Santhoshini-a u Kaul-a u3Benenor meromom mudpakmnuje X—
3pauemba Ha oxarpeBanuM Ni—gedururapaum Fe—-NizAl nmerypama ma mosehamem
KOHIIEHTpaIije aoaatiux aroma Fe mosehaBa ce m Opoj Fe aroma koju 3amemyjy Al
arome y 7'—NisAl [36].

Crnuka 6.7 mpukasyje yKynHY TYCTHHY €JCKTPOHCKHX CTama 1Mo cynephenuju
Koja cy paszaBojeHa 1o ciuHy 3a: Y'—NizAl, y'-NizAlyFey (y = 0.125) n y'-NizxFe, Al (X
= 0.125). Maje pasznuke u3Mel)y Tpu U3padyHaTe YKyMHE T'YCTHHE SICKTPOHCKUX CTarba
BUJIJbUBE Cy y oOnacTtu o1 Fermi—jeBor HuBoa 1o Herae oko 1.15 eV uznax Fermi—jesor
HUBoa. Ty ce youaBa CIMHCKM TIOJapH30BaHa MPOBOJHA 30HA KOja YHYTap OBOT
EHEepPTHjCKOT HWHTEepBaja omoryhaBa ¢epoMarHeTHo ypeheme y3opka Ha HHCKAM
Temneparypama. Bpennoctu ykynHe ryctuse cramwa Ha €r cy 10.806, 7.826 u 7.754 3a
crama ca Mg = +1/2 kako u 22.687, 20.485 u 18.925 3a crama ca ms = -1/2,
pecniektuBHO. OBe M3padyHaTe BPEIHOCTH YKYITHE TYCTHHE CTama MOTBPhyjy Ja cy cBe
Tpu Jnerype ciaabu ¢epomarnetrn y Ommsman 0 K [192]. CrabuiHOCT KpHCTaTHOT
cHCTeMa MOXe J1a ce BU/M U3 Opoja eJIeKTPOHCKHX cTama Ha Fermi—jesom HuBoy N(EF),
OJTHOCHO TIOKEJbHO je Jia je Opoj aHTUBE3WBHUX CTama y OMu3uHU € HyJa WU IITO
mamu [157]. Tlo w3pauynatum BpeaHoctuma Ha €, NisyFeyAl (X = 0.125) je xao
cucrem Hemro crabmwiamjun ox NisAliyFe, (y = 0.125). Oso ympaBo motBphyje
3aksbyuke MOssbauer—oBux mepema qa nogatu atomu Fe mpe 3amemyjy Ni aTome Hero
Al atome y y'-NiszAl.

Pasmarpajyhu maruetnn moment mo Fe aromy, nmpopauynun VASP komoMm najy
Bpeanoct on 2.860 ug/Fe 3a Fea u 2.605 pg/Fe 3a Feyj, Tabene 6.2 u 6.3, mro je
nocieauiia Behe crnmHCcke mosdapu3anuje 30—crama u3padyHate 3a Fea. Jon Fe
nHaykoBahe u Behe marnerne momente kox atoma Ni u Al y NizAlyFey (y = 0.125)
Hero 1mTo ¢y BpeaHoctu koj NisAl 6e3 nmpumMeca. BpeaHoctT MarHeTHOr MOMEHATa KO/
Ni atoma u3 I-KC je 0.333 pg/Ni, gok Ni atomu u3 II-KC umajy HemrTo mamy
Bpeanoct 0.262 pg/Ni. Kox aroma anmymuuujyma u3 |-KC BpemHOCT MarHeTHOr
momenTa usHocu -0.005 pg/Al, ok u3 11-KC umajy Bpeanoct -0.012 pg/Al. BpeaHoct
MarHeTHOI MOMEHTa 3a cynephenuje je 9.756 ug/cynephenuju 3a Fepl, 10k je 3a Fey;
Bpeanoct 7.810 pg/cynephenuju, Tabene 6.2 u 6.3. Bpennoctu 3a Feyi y ckiamy cy ca

pesynratuMma koju cy nooujeru npopauynuma WIEN2K komom, Tabena 6.1.
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/. 3akJpydak

ns  wMepema W TEOPHjCKHX  MpopadyHa XaHHjyMOM  JONMHpPaHUX
noaukpuctanaux jerypa y'—NizAl eksuaedunurapue crexuomerpuje, NizggsAlag gsHTo 2
(0.2 at.% Hf — NisAl), Niza625Al24875Hfo5 (0.5 at.% Hf — NizAl) u Nizg25Al375Hfs (5
at.% Hf — NizAl), 6uo je nma ce ompeau mpedepeHTHa Mmo3unuja aroma xadHUjyma
noxatux y y'-NisAl jenumerme U BUXOB YTHIA] HA PEIICTKY M paad Tora OWJIO je
HEONXOIHO YpaauTH ciienehe:

1. xpucranorpadcky aHamM3y MCIUTHBAHUX y30paka M oJpehuBame mapamerapa
pelieTke MPUCYTHHX CTPYKTypa M HUXOBO yropehuBame ca pesynratuma
npopadyHa

2. Mepeme mapameTrapa XurnepGuHUX HHTEpaKIMja Ha MO3WIMjU atoma Ta, Koju
HacTaje pacnagom atoma Hf, y oBuM nerypama y temmneparypckom omcery of 78
K mo 1230 K

3. HCIUTHBAmkC EICKTPOHCKE CTPYKTYype M TPOpadyH MapaMerapa XunepOuHHX
HHTepakiyja npoda npucytHux y ucnuruBanum Hf-NizAl merypama

4. mpopauyHa eHepruja nedekarta u yrBphuBame npedepertrne nosuimja Hf y y'—
NizAl

5. mopeheme pe3ynTara Mmepema ca pe3ysiTaTuMa IpopadyHa.
Hobujenu cy cneaehu pesynraTu:

1. a) Kox nmerype 0.2 at.% Hf — NizAl mudpakimjom X—3paka ytBpheHo je
noctojame npeosialyjyhe kyone L1, crpykrype (MeTamypiika o3Haka y'—NizAl)
W JBe TeTparoHamHe cTpykrype, D0 m L6p. M3mepena koHcTaHTa KyOHE
pemerke u3HocH a = 3.568(2) A. OxHoc m3Mepenux mapamerapa pemuretke c/a
koz DOy, ctpykrype uznocu 2.04, nok kox L6 taj onnoc usHocu 0.87.
0) Kox nerype 0.5 at.% Hf — NizAl nudpakuujom X—3paka takohe je yrBpheHo
MoCTojarbe JOMUHaHTHE KyOHe L1, cTpykType M HeHE JBE TETparoHaj He
nuctopsuje, D02 u L6p. U3mepena koHcTaHTa KyOHE jennHnyHe hemuje n3Hocu

a=3.57277(1) A, nox ognocu cla m3noce 2.024 u 0.869, 3a D02, u L6.
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B) HUukopnopupame 5 at.% Hf y NisAl mpema pesyararuma mudpakmmje X—
3pauera U3a3Bajo je Mo 3alPEMUHCKO] 3aCTYIJbEHOCTH Behy AUCTOP3Hjy KyOHE
L1, crpykrype. PenatuBHUM OAHOC 3ampeMUHCKE 3acTyIlsbeHOocTH KyOHe L1
Hacnpam TterparoHamHux DO u L6y cTpykTtypa je oko 7:2:1. M3mepena
KOHCTaHTa KybHe pemretke m3Hocm a = 3.60608(1) A. Ommoc m3mepenmx
KOHCTaHTH TeTparoHanHe pemetke c/a w3Hocu 1.992 3a D0, u 0.894 3a L6
CTPYKTYDpY.

r) Y CBUM HCIIUTHBAHUM Y30pLIHMa METO/I0M audpakiuje X—3pauema yTBpheHo
je momunanTHo npucyctBo L1,—NizAl (y'-NizAl). Ca mopactoM KoHIIEHTpalHje
atoma Hf y L1, crpykrypu pacte u mapamerap Te jeAMHHYHE heswje, mITO
notBphyje na cy ce aromu Hf cMecTiim Ha perynapHuM mo3uijama CTpyKType.
Kako cy npopauyHu napamerapa pemetku ypahenu 3a 3.125 at.% Hf — NizAl na
0 K 3a Tpm cTpyKType O HHTEpeca, OJACTyNama HW3MEPCHHX [eTUHHUYHUX
sanpemuna 0.5 m 5 at% Hf — NisAl mame je on 4% on mpopadyHaTux
JeIMHUYHHMX 3alpeMHUHA, yKasyje Jla Cy NmpopadyyHaTe BPEIHOCTH carjacHe ca
BpenHOCcTUMa J100MjeHNM aHanu3oM augpaxTtorpama 3a L1, u DOy cTpykType.
Onnoc cla ctpykrype L6g 3a cBe Tpu Mepere jierype oactymna a0 15% y ogHocy
Ha OgHOC cla mpopauyHatux mapamerapa L6y perrerke, mro Moxke OWTH
MocjeIuIa Mamke 3alPEeMHHCKE 3aCTYIJBCHOCTH OBe (ha3e y OHOCY Ha JIpyre
JIBE Y MEPEHHM JIeTypama.

. M3mepeHe cnuH HE3aBUCHE EJEKTPUYHE KBAAPYIOIHE (pEKBEHIHje Vo U
napametpu acumetpuje 7 PAC meTonoM Ha cOOHO] TeMIiepaTypH 3a:

a) 0.2 at.% Hf — NisAl nerypy usnoce ((vor = 40(1) MHz, 1 = 0), (vg2 = 223(7)
MHz, 5, = 0.38(10))

6) 0.5 at.% Hf — NizAl nerypy nznoce ((vo1 = 39(1) MHz, #1 = 0), (vg2 = 171(6)
MHz, 5, = 0.40(6)))

B) 5 at.% Hf — NisAl nerypy usnoce ((vor = 7.1(1.7) MHz, 51 = 0), (vo2 = 124(3)
MHz, 5, = 0.38(4))).

r) ®yukuuje anmsorponuje R(t) ¢opmupaHe on KOMHIMICHTHHX 0I0poja
TOOMjeHUX y EKCIEPUMEHTY, 3a CBa TPH IMOJMKPUCTATHA y30pKa YKa3zyjy Ha
JOMHHAHTHO TIPUCYCTBO “**Ta—chrHana Koju je KOHCTAHTAH ca BPEMEHOM H Ha

KOjU je CyNeproHHpaH CUTHAJ KOJU MOTHYE OJf Mame 3aCTyIJhCHHX CIIa0uX
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unrepakiuja. Koncrantan PAC curaan ca BpemeHoMm norude ox atoma Hf Ha
nosunuju atoma Al (1a) y ky6HOj L1, cTpyKTypH, ca H3MEPEHOM JOMHHAHTHOM
CIIMH HE3aBHCHOM EJICKTPUYHOM KBAJPYIyJTHOM (QpekBeHuujoM vgo = 0 u
napametpom acumerpuje 7 = 0.

n) Ilpema cremeHy ojcTymama TeTparoHajaHe of KyOHe perierke cla u rs
3aBucHocT EFG-a, Bume crnuH He3aBUCHE eNEKTpUYHE KBaAPYIOJIHE
¢pekBeHuuje vgy Mory ce moBe3arn ca aromuma Hf Ha mosummje la
terparoHanHe L6y crpykrype, mok cy HMXKe Vg1 mpunmcane aromuma Hf na
no3unju la terparonande D0y, cTpykType. Y OKBUPY TeMIIEpaTypPCKOT OIcera
78 — 1230 K ¢pexBeHnuja vor HEMa M3pakajHy NMPOMEHY ca TEMIEPaTypOM.
CrniuH He3aBHCHA eJEeKTpUYHa KBaJpymnosHa ¢ppekBeHuynja voe y 0.2, 0.5 u 5 at.%
Hf-NisAl nerypama y maTtom TemmneparypckoM WHTEPBaIy UCKa3yje POMEHE OJ1
8%, 22% u 10%, pecnextuBHO. O0Ge dpekBeHnnje, Vo1 ¥ Vo2 U3paXKajHO pacTy U
MMajy MakCcuMyM y Temriepatypckom omcery on 450 K mo 780 K, ucto xao u
AQHOMAaJIHMM HAIllOHOM pa3Bjauciba Ha MOBUIICHUM Temrepatypama 3a y'—NizAl
ca u 6e3 mpumeca xapHHjymMa. Y OJZHOCY Ha BPEIHOCT KOjy PEIaTUBHH OJHOC
dpakuuja foo./fLe, uma Ha 78 K, y temmeparypckom ormcery 450 — 780 K Taj
oxHoc ce peaykyje kox 0.2 u 0.5 at.% Hf-NisAl nerypa, nox xox 5 at.% Hf-
NizAl nerype pacre. PenatuBHO Malsie BPEIHOCTH MapaMeTapa MPHUryIIieHka o
NOKa3yjy Za Cy aroMu XadHHjyMa MpPaBUIHO 3ay3eNd pErylapHe IMO3UIHje Y
ypelheHuM TeTparoHaJHUM pemieTkama, ocuM J2 (L6p) ca BpeaqHoCTHMA O OKO
30% Ha BHCOKHMM TeMIlepaTypaMa IITO yKa3zyje Ha Hapyuiewme ypehema L6
CTPYKTypE Ha TUM TeMIIeparypama.

[Mpopauynu xuneppuHuX WHTEpakuuja u3BeneHu cy 3a 3.125 at.% Hf — NizAl
aerypy ca L1, crpyktypoM u TmOKa3yjy Ja Z—-KOMIIOHEHTa TpaJujeHTa
eJIEKTPUYHOT 10Jba V; 3a ipo0y Ta Ha mosunuju 3¢ atoma Ni Ha 0 K usHOCH -
12.8 10% Vm'z, ok Ha mosunuju la Al atoma He TOCTOjU TpajadjeHT
€JIEKTPUYHOT ToJba. [IpopauyHu xuneppuHUX MHTEpaKIMja W3BeaeHH 3a 3.125
at.% Hf — NisAl nerypy ca DOy crpykrype 3a npoOy Ta Ha nosummju la Al
atoma Ha 0 K majy Bpemnoct Vy = -0.58 10 Vm™, a y 3.125 at.% Hf — NisAl
aerypu L6y cTpykrype 3a mpodOy Ta nHa mosummju la Al atoma ma 0 K majy
BpemaHOCT V;; = 4.2 10t vm®2,
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4. Emepruja Qopmupama oxarosapajyhe wuzabpanor gedekra y LI1,—NisAl,
u3pauynata kaga ce Hf atomu y 0.9 at.% Hf — NisAl nerypu nanase na Al-
no3unuju, uznocu 3a ~0.18 eV mame Hero eHepruja nedexra kajga 6u ce aTOMH
Hf nanaswmm Ha Ni—mo3unmju y L1, crpykrypu. OBakaB pe3ynirar je y A00poj
CarjJacHOCTH Ca MamOM JIOKAJTHOM JHCTOP3WjOM PEIIeTKE 3a Cliydaj Kaja aToM
Hf samemyje atom Al. M3pauyHara yKynHa I'yCTHHE €IEKTPOHCKUX CTamba Ha €k
nokasyje aa je L1,~-NizAl xama cy Al aromu 3amemwenu Hf arommma ciab
(depoMarser Ha BpJO HUCKUM TeMIlepaTypaMa. MarHeTHH MOMEHT cyrephenuje
Ha 0 K y oBoM ciryuajy m3Hocu -3.566 pg. Kaga atom Hf 3amemyje atom Ni y
0.9 at.% Hf — NizAl nerypu ca L1, cTpykTypom, Ta Jierypa je mapamMardeTHa Ha
0 K.

5. Pesynratu npopavyHa Jajy BPEIHOCTH MapameTapa XHIepGHHUX WHTEPAKIIH]ja
Ha 0 K, ma je HajmoromHuje mopeheme ca pesynTaruMa Mepema METOIOM
BPEMECHCKH 3aBUCHHUX MEPTYpOOBaHMUX YraOHHX Kopelaluja W3BPLICHUX Ha
HAJHIKO] CKCIIEPUMEHTATHO JOCTYIIHO] MEPEHO] TeMIlepaTypd, a TO Je
TEeMIepaTypa TEYHOr a30oTa. V3MepeHe BpEOHOCTH jaue Z—KOMIIOHEHTE
IpalHjeHTa eIeKTpHYHOTr mojba Vo Ha 78 K cy 3.0(2), 2.4(1) u 2.49(7) 10% Vm™
3a 0.2, 0.5 u 5 at% Hf-NizAl, u no6po KopecmoHmUpajy HpopadyHaToO]
BpenHoct oa Vi, = 4.2 10?* Vm™ 3a *®'Ta na nosuninju la y L6y cTpykTypun
3.125 at.% Hf-NizAl na 0 K. U3mepene BpenHoctu crnabujer Vo Ha 78 K cy
0.67(3), 0.63(3) u 0.36(3) 10* Vm?3a 0.2, 0.5 u 5 at.% Hf-NisAl ogrosapajy
u3padyHaToj BpemHocTH ox Vz; = -0.58 10?* Vm™? 3a ®'Ta na no3unju la y

D0, crpykrypu 3.125 at.% Hf-NizAl na 0 K.

3ak/byyak M3BEJCH M3 pe3yiiTaTa CKCIIEPUMEHTAIHUX MEpPEHa M TEOPHjCKHX
npopauyHa je ma y y-NisAl ca mpumecama xadHHjyma, KOjU C€ Y HCIHUTHBAHUM
y3opuuma 0.2, 0.5 u 5 at.% Hf — NizAl mojaBbyje y Tpu ¢ase, nomunantae L1, (y') u
nBe TetparoHanne auctopsuje, D0y, u L6o, atomu Hf 3amemyjy nckibyunBo aTrome Ha

Al-no3umujama.

[nse Mepema U TEOPH)jCKUX MPOpadyHa TBOKHEM TOMHMPAHUX MOJIUKPUCTATHUX

aerypa NizAl crexuomerpuje ca mamkom HuKIA, Niz g Feo18Al u NisesFeg36Al, 6uo je
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na ce oapean mupedepeHTHO MO3UIMOHUpame aroma rBoxha momatux y y'—NiszAl

JeIMIbEeHhEe U BbUXOB YTHIIA] HA PEIIETKY, T€ paau Tora Tpebdaso je na ce ypaau cieache:

1.

Kpuctamorpadcka M MarHeTHa aHalu3a HCIHUTHBAHUX Yy30paka U OApele
napaMeTpH peleTKe

Mepeme Tapamerapa XuneppUHUX HWHTEpaKija Ha MO3WIUju aroma Fe y
WCIIMUTHBAHMUM JIETypaMa Ha COOHO] TeMIepaTypHu

UCIIUTA eIeKTPOHCKA CTPYKTypa W M3BPILU MPOpadyH MapaMeTrapa XunephuHux
UHTEepaKiyja npoba npucytHux y ucnuruBanuMm Fe—NizAl nerypama

npopadyHa eHepruja aedexara u yrBpau npedepentra nosumuja Fe y NizAl

yropesie pe3yaTaTH Mepema ca pe3ysiTaTuMa mpopadyHa.
JloGujenu cy cnenehu pe3ynraTu:

Mepeme nudpakimje X—3pauema Ha moiukpucTaaauM yzopimma NizxFexAl (X
=0, 0.18 u 0.36) Ha cobHoj TemnepaTypu norBphyje CusAu ctpykrypy (y'-
MeTajgypuika o3Haka, Ll,—kpucrtanorpadcka o3HaKa) MEpPEeHUX y30paka.
W3mepeny napamerpy jeqmanunnx hemnja L1, crpykrype: a = 3.573(2) A (x =
0), a=3577(2) A (x = 0.18) m a = 3.582(2) A (x = 0.36), motephyjy na cy Fe
aTomu y penretku 3ameHwan arome gomahuue (Ni, Al). Youena je ¢asa xyOne
CTPYKType Koja motuye of Buinka Hukiaa (X = 0.18) u Bumka anymuaujyma (X =
0). Mepemwa Marnerusaigje motBphyjy aa mpumeca reokha y NizAl 3Hauajuo
noOospiiaBa ypelheme MarHeTHUX MomeHara y y3opumma. [lopact Curie—jese
TEeMIIepaType Tc ca IMOpacToM KOHIICHTpalje aroma Fe y ckimamy je ca
nojanuMa u3 jureparype. [Ipema mepemuma marnerusanuje NizxFesAl 3a x =
0.36 je y hepoMaraneTHOM cTamy HCIOJ TemmepaType oko (296 + 4) K, ok je
3a x = 0.18 pepomarnetHo crame ucnon (194 + 4) K.

V3mepeHo je kBaapymonHo nemname ox 0.26(2) u 0.26(1) mms™ ua jesrpy Fe
aerypa NiszxFe Al (x = 0.18 u 0.36) Ha temneparypu ox 294 K. Mdssbauer—os
cnekrap nerype NisxFexAl (x = 0.36) na 294 K je mox yTuiiajeM MarHeTHOT
dasnor mpenacka y'—NisxFexAl u3 depomarnerne y mapamaruetHy ¢asy. Y
HCTOM Y30pKY M3MEPEH j€ CHHIJIET, PEJIaTHBHO 3aCTyIUbeH y crekTpy ca 13(5)
% u m3omepHuM momakom o -0.14(2) mms™ kao oxrosop aroma Fe u3 kyGHe

crpykrype npunucane y-Ni-Fe ¢dasu nHeuncrtohe. TakBa ¢aza Heuucrohe
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youena y naudpakrorpamy ierype NisxFexAl (X = 0.18) uuje yodena y
Mdossbauer-oBom crektaptpy MepeHe Jjerype. Moryhu pasigor je Jora
CTaTHCTUKa 0A0pOja CHEeKTpa, OJHOCHO IOCTOje HEMPEMOCTHBA OrpaHUYCHa 3a
nobujame kKBanutetHHjer MOsshauer—osor cmekrapa ox Fe-NisAl nerype.
Taxohe, y 0BOj Jierypu je Mama KOHIICHTaIja atoma Fe Hero kox yerype 3a X =
0.36, Te moctoju moryhuocT na je urcra y—Ni (asa maneko 3acTyrbeHHja O Y—
Ni+Fe ¢ase neuncrohe. 36or tora ce y-Ni+Fe ¢a3a He Moxke 3Ha4YajHO
MI0jaBUTH Y CIIEKTPY.

[Mpopauynu mapamerapa xunepduunx marepakuuja y NisyFeAl (X = 0.125 u
0.25) ma 0 K majy pesyarate koMOMHOBaHE XHurep(puHEe MHTEPAKIHjEe HA aTOMY
Fe koju je 3amenno atom Ni, jaunHe xunepHUHOT MarHeTHOT 1MoJba o1 -12.6 T u
-17 T, 1 KBajPYMONHOT moMepaja o -2.44 mms™ i -2.57 mms™, pecrieKTHBHO.
Jlarta je u JeKoMIo3uIHja XUIEePPHHOT MM0Jha Ha KOMIIOHEHTY KOja TIOTHYE O]l
BJICHTHUX €JIEKTPOHA W KOMIOHEHTY O] €JIEKTPOHAa M3 3aTBOPCHHUX JbYCKH.
KomrmoneHTe cy pa3nuuuTor 3Haka M HemTo Behe jaynHe je KOMIIOHEHTa Koja
MOTUYE OJ] eIEKTPOHA U3 3aTBOPEHUX JbYCKH.

Enranmuja popmupama nedexra y NisxFeyAl mmu NisAliyFey (x, y = 0.125) y
ciydajy aa atom Fe 3amenu atom Ni je mama 3a 1.15 eV oz cirydaja kajga aToMm
Fe 3amenu atom Al, a o7 ciydaja uHTEpCTHIIMjaHE Mo3ukje Fe aToma Mama je
3a 4.5 eV. Ynpkoc ctBapamy Behe quCTOp3Hje pelieTKe, MpopadyyHH MOKa3yjy
na he Fe atom mpe 3ay3etu mosuiujy Ni aroma Hero Al atoma y pemetku L1,
crpykrype NisAl. TIpema npopauynuma, kaga atom Fe 3amemyje atom Niy y'—
NizxFexAl ma 0 K marmernu momenTt atoma Fe usnocu 2.605 U, a uuraBa
cynephenuja uma 7.810 pPg. Y ciydajy kama atom Fe 3amemyje atom Al y y'—
NisAliyFe, na 0 K marnernn momenT atoma Fe m3Hocu 2.860 Mg, a untaBa
cynephenuja uma 9.756 g.

[lpepauynata wu3Mmepena BpegHocT A€q Ha 294 K y BpeaHoct Vi y3
NPETIOCTaBKy Ja Ha COOHOj TeMIepaTypd HHUje HapylleHa OCHa CHMeETpHja
rpaaujeHTa eNeKTpUYHOr TMoJka Ha je3rpy Fe, n = 0, m3nocm 1.6 vm?2.
Bpennoctu V5 3a Fe na mecty Ni y NizxFe Al (x = 0.18 u 0.36) mobujene y
w3BenernM ab initio npopauyrmMa Ha 0 K cy -2.44 u -2.57 Vm. Cmatpajyhn

Vz kao onanajyhom ¢ynkumjom ox 7, mpema TemIepaTypckoj 3aBUCHOCTH 3a
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MeTaje M METaJlHE MaTpHuIle ca MpUMecam (T?/2 3aBUCHOCT), y OKBHUPY
temrepatyckor omcera on 0 K mo 300 K moryhe je mpuxBaTUTH TOKJIANamke

€KCIEPUMEHTAIHUX BPEAHOCTH Ca TEOPH)CKUM MIPOPAUYHOM.

3aKkJby4aK M3BEIEH M3 pe3yJTara eKCIEPUMEHTAITHUX MEpema M TEOPH)CKHX
npopauyHa je 1a y Ni—gedunurapaom y'-NizAl ca mpumecama reosxklha, aromu rBokha
npedepeHTHO 3aMemyjy atome Hukiaa y y'—NisAl. Hegoctatak oBor ekcriepuMeHTa je y
orpanuuewmy Mepema Mossbauer—osor edekra camo Ha aMOMjeHTAJIHY TeMIIEpaTypy.
MepemrMa Ha HUKUM TeMIlepaTypama MOIJIO OU Jia Ce JIOKAJTHOM HICHTU(PHKALIN]jOM
MarHeTHHX I10jaBa MOTBPJAE MarHeTHH (as3HU Ipeiasd, oAHOCHO mpoBepu Curie—jea
TEeMIIepaTypa JIeType 3a pa3IMduTe KOHICHTpalMje aToMa Fe W TOBeXy JIOKaJIHU
e(eKTH ca MaKpPOCKOIICKMM MEPECHUMA.

PesynTatu oBor pana ynornymyjy casHama ¢usuuke metanypruje o y'—NizAl u
HETOBUM JIeTypaMa JTOOMjEHUM IMPOIIECOM MHUKpOJIETHpama, U Koja Tpeba aa omoryhe
NIU3ajHUpake HOBUX JIETypa H  CcylepcMmemia  MoOOJbIIAHMX — MEXaHHUUKHX

KapaKTepUCTUKa, Koja he ux YMHUTH MaTepujanumMa OyayhHocTu.
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[Tpuno3u

[Tpuior 1: lujarpam ucresama

4

6 (MPa)
<

>

e (%)

Cnuxa I11. 1. JJujacpam ucmesaroa (Hanowu (eue. stress) — peiamuHo Ucme3aroe
(ene. strain)). Tauka P—epanuya nponopyuonannocmu, ooracm sadxcerna Hook—
0602 3akona; mauka E-epanuya enacmuunocmu; mauxa V-copra epanuya
pasenauerva (eue. flow stress); mauxa Vi—oomwa epanuya pazeiauersa (ene. yield
stress), npenas uzmehy enacmuune u nIACMUYHe 001ACMU je KOHMUHYUPAH U 08d
Mauka 03HAYa6a noYemax obaacmu niacmuyHux oepopmayuja; mauxka M-
3ame3na uspcmoha (ewme. tensile strength), maxcumanHu HANOH 3ame3arvd,
mauka K-nanown xuoarea (ene. fracture point; rupture). Ilpeyzemo uz peghepenye

[199].
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[Ipunor 2: JlonmpuHOC TEH30pYy TpajujeHTa €IEKTPUYHOT IMoJba ox P u d

opOuTana

Tabena I12. 1. /lonpunocu V" 00 pazauuumux P— u d—opbumana. Ioueswiu
gel 00 Kpucmannoe nonodcaja ca Hajeuuiom KyOHOM CuMempujom, maukacma
epyna cumempuje Oy, k00 30—-npenasnux enemenama ykuoa ce oOecenepayuja
3d-opbumana kaxeéa je ko0 cnoboOHUX joua, yenajyhu ce Ha 080CMPYKO
Oecenepucane €g—opbumane u mpocmpyko OezeHepucane tyy—opbumane.
CHuoicasarvem peda cumempuje KpUCMATHOZ CeOUWMd, KAKEO je OCHO
CUMEMPUYHO ceduuime KApAKMepUCMu4HoO 30 XeKCA2OHAIHe U mempaeoapcke
mauxkacme epyne cumempuja 001a3u 00 000aAMHUX YKUOAra OeceHepayuja
opoumana. Iloyeswiu 00 pomOUUHUX 2pyna cumempuje OezeHepayuja ce y
nomnynocmu ykuoa. Tabena je no yzopy na mabene uz pepepenyu [106K] u

[115p].

OpGurana  MarHeTHu v v v
KB. Opoj m m e<r‘3> m
py -1 +2/5 -4/5 +2/5
P 0 +2/5 +2/5 -4/5
Px +1 -4/5 +2/5 +2/5
Ay -2 217 217 +4]7
dy. 1 +4/7 =217 217
d,2 0 +2/7 +2/7 -417
(099 +1 =207 +4/7 =207
Oxe-y2 +2 -2/7 =217 +4/7

176



[Ipunor 3: upexurona nuctpulyiiyja 3padyetmha

Bpemencku ycpeameHa cHara 3pauerma M0 jeAMHUYHOM IPOCTOPHOM YTy je

[200]:
iy e (m) e By, K 2

@ sl S T OO

a0 2 s (1,m)———LY"(6.9)) |

rne cy ag(l,m) enextpuunu wmynTunonHd KoedunujeHT U an(l,m) maraetHu

MYJITUTIONHU KOCQUIIMJSHT KOJH 3aBHCE OJI CTama je3rpa, oK je omepatop L =—i(FxV)
HajJIaKIle KOPUCTUTH TOMOhY KOMIIOHEHTH OIleparopa u3ama U CIyIITamka. 32 YHCTH
myntunon pega (I,m) BpemMeHckH ycpenmeHa CHara 3paueha M0 jeAMHUYHOM

IPOCTOPHOM YTy PEAyKyje ce U3pa3oM:

2

(-m)(1+m ey

2

dP(l,m)  mcladt, m)f -
Sahd} : ,
do 210 +D) +—h2 (I+m)(|—m+1)Y,”"12Jrhzm2 Al

Moxemo 1na gedUHUIIEMO HOPMAJM30BaHy yraoHy AWCTPUOYIH]y, OIHOCHO

JMPEKIMONy nuctpudyimjy [139c]:
~ 2
Ly
F"(6)=——— 3. 3

> Ly, 2

m

Tabena I13. 1. Hexe yeaone oucmpubyyuje emumoganux y—3paxa: |LY,"
I m
0 +1 +2
1 (mwmonn) 3 sin? 0 3 (1+cos? )
HII0JI - —
: 8z 167

2 (xBaapymon) 19 Gin? gcos? 0 i(1—30052 0+4cos* 0) i(1—cos4 0)
87 167 167
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Kopucrehn maremarnuke ocoOnHe chepHOr XapMOHHKA M HETOB Pa3BO] y 30HATHE U
tecepanne chepue dyukuuje (Legendre—ou monmuomu) [1126] u npemnazehu ca C-G

koeduiujeHata Ha 3j—cumborne, nobuja ce:

2 o2+l [ T V4 I
Y (0,9) _Zk: = (2k+1)(m _m oj(o 0 Oij(cose) I13. 4

Yo na Ou Apyru 3j—cumM001 OHO pa3aIuduT Of HyJie, Hamehe aa je K mapHo u 1a Baku

k < 2l. Yraone nuctpudynuje eMUTOBAaHUX y—3paka npukaszane cy y tadenu I13. 1.

l=1m=10 l=1m==+l

4

Cnuxa 113. 1. Hnycmpayuja nopmanuszosamne Oupexkyuone Oucmpudyyuje

3pauerpa 3a ywucmu myamunon peoa (1,m). Ilpeyzemo uz peghepenye [125].
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[Ipunor 4: N3Bohewme HenmepTypOOBaHE yraoHe KopesalroHe (pyHKIHje 3a

Y—Y Kackamy

Heka mnoctoju mnNpoM3BOJBHM KOOPAMHATHU CHCTEM U HEKa Cy IpaBlH

€MHTOBaHUX Y1— U Y2—3paKa, K, u k,, cmuka [14. 1. AMunTy e npenasa 3a cBaku (JOTOH

A

H1|Ii,mi> n <|f,mf,122,a2

W3 Kackajae Jare cy <I,m, 121, o, H, | I,m>,

MaTpUYHUM eJleMeHTUMa rne ¢y K,ou H , TamacHu Bekrop, monapusanyja 3paka u

XaMHJITOHHjaH MHTEpaKIMje 3a eMUCH]y Y—3paka, pecriektuBHO [139]. Pagu makmer

pyKOBama MOXKEMO Ja Ce KOPHCTUMO KpahuM 3amucom, <m I—AI1 mi> 5 <mf I-A|2 |m>
Tana je HenepTypOOBaHa yraoHna Kopenaiuona QyHkiudja nata ca [111e]:
2
w(k.k)= ¥ ‘Z<mf A, | m><m A, | mi> 4. 1

Kako wHTEepMenujapHO cTame M HUje Moryhe JIeTEeKTOBaTH, CYMHPaMO HETOBe
aMIUIUTyZe Tpena3a. Ha Taj HaumH ce y ommreM ciayd4ajy yBoaud MoryhHOCT

uHTepdepennmje. [lodeTHo 1 KOHAYHO CTame, Kao U MoJIpu3alrja 3paka cy

Lt

Z y

!

Cnuka I14. 1. I'enepanuzosanu KoopOuHamuu cucmem y Kojem ORUCYjeMO y—y
yeaone xopenayuje. Cihepre xoopouname: G-eucuna (namumyoa) u @—a3umym

(noneumyoa,).
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oricepBaOWIIHE T1a Ce BPIIM ca0upame M0 BUXOBMM BepoBaTHOhama mpenasa, u jao0uja

ﬁz | m><m I-Al1 | mi>
me MMM 01,0, ) ) I14. 2
ﬁl | mi> <mf ﬁz | m'>

Ce:

N
CraTHCTHUKHM OmepaTop WM MaTpHula TYyCTHHE ,5:2|wn >W(n) <1//n| Kaja
n=1

noctoje N pasnmuuIuTUX YUCTUX CTama |1//n> ca TexXHHOM W(N), y MOTIYHOCTH OIHUCYje

CTame aHcaMOJIa M TO aKO je y MEIIaHOM CTamy (IIOCTOoje Oap JBE TEIKUHE PA3ITHIUTE O]
HYJIa) WIK Y YUCTOM CTamy (IMIOCTOjU caMo jeIHa TEXWHA Pa3IMUUTa O] Hyja). AKO je
Oasuc {y} opToroHalaH OHJAa je MaTpula T'yCTHHE y TOM Oa3uCy JUjaroHajHa ca
JIMjarOHaJTHAM ejeMeHTuMa W(N) KOju TpeICTaBIbajy TOMyJIalijy HEKOT YHCTOT CTamba

wn. [Ipeno3Hajyhu MaTpuile TyCTHHE, OJHOCHO CTaTHCTHYKE oreparope y uspasy [14. 2
ﬁl | mi><m'

H, | m’> , yraoHa kopenamnuona (—ja nocraje:

NOMYT MATPHYHMX eseMeHata (M| ﬁ(lzl)|m'>=z<m ﬁl | m, >* u

<m’|,{3(122)|m>:;<mf | H, | m><mf

f

W(El’ lz2) = Z<m|,5(|21)|m'><m'|[)(i22)|m> = Tr(,a(lzz)ﬁ(izllo)) 114.3

m,m’

A

Hl

Kako je MaTtpuuHu enemeHar <m mi> camo ckpaheHu oOJMK 3aluCUBamba

€JIEMEHTa KOjU OCHM HYKJICApHOT CIIMHAa HOCHU MH(OpMalrje 0 €eMUTOBAHOM 3padyeHy,

—

npasuy K u momapusamuju o, moAecHWje je paaujaljy MCKa3aTH HPEKO yraoHOT
momenTa (L,M) u mapHOCTH 7, jep ce Ha Taj HAUMH MPEKO 3aKOHA KoH3epBauwyje, li-1 = L
U 7w = m, no6ujajy mHbOpManmuje o HykiaeapHoM mpenasy [113e]. Besa msmeby

OTICEPBHUPAHOT U TPAXKEHOT MATPHYHOT €JIEMEHTA JIaTa j€ U3Pa3oM:

(1mko|H[1m)= > (Ko|LMz)(I mLMz|H |1m;) 14. 4
LM,z

Huje motpebHo cabupart 1o 7 3aTO MITO CE MAPHOCT OJpKaBa.
[TpBu (akTop ca JecHe CTpaHe je CBOjCTBEHa (—ja y—3paka ca CBOjCTBEHHM
BpPEIHOCTUMA OIepaTopa YraoHOI MOMEHTAa, Z—KOMIIOHEHTE YTraoHOI MOMEHTa |

HapHOCTH, U MOXe Jia ce Hanuie [113f]:
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(ko|LM7) =Y (0o |Lur)Dy, (2 > K) 4. 5

u
rae je Dy B E<,u|DL|M> yYHHTapHa Marpuia poTauuje ca Euler—-oBum yrioBuma
(p,0,7) u xoja onmcyje mpeBoherme KBAHTU3AMUOHE Z—0CE Y MPAaBI[ poIarammje yi—
3paka (6 = 0), Tako 1a CBOjCTBEHA BPEAHOCT MMa JeTHOCTaBHUjHU OOIHUK.

Jpyru (aktop ca necHe CTpaHe jeé MATPUYHH €JIEMEHT <I mLM 7z| H | Iimi> KOju
KopecrnoHaupa cabupamwy Bekrtopa |l = 1 + L, mj = m + M. Ako caga yraoHu zaeo

pa3BHjeMO IO CTambUMa | Iimi> [113e]:
(ImLM z|H [1;m) = > (I mLM 7| 1im/)(I;'m/ILz | H | I;m,) 114. 6
If.mi
Kaxo je XaMunToHMjaH WHBAapHjaHTaH Ha POTAIlMje MO CBOJUM (PU3MUKHUM OCOOHMHAaMa,
onna he gecHa crpana 6uTu paznuuurTa o Hyje camo ako je |5 = |; u m’; = m;, omHOCHO
MaTPUYHU €JIEMEHT HEe 3aBHUCH OJ] MAarHETHOT KBAaHTHOT Opoja Mj, T3B. peIyKOBaHU

MaTpPUYHU EJICMEHT.
(I mLM z|H|1m ) = (1 mLM z| 1m )1 ||| 1;) I14. 7
Ha Ttaj naumn apyru uymHmnan je pasnoxkeH Ha C-G koeduiujeHT (FreOMETPHjCKU

(dakTOp) M Ha peAyKOBaHM MATPUUHU €JEMEHT cKajapHor (akTtopa (HyKIeapHU

daxrop). Kopucrehu ce Wigner—osum 3j—cumbonuma, KOHaA4HO ce goouja:

(mlA[m)= 3 (1 (r:] y _'rin}<og|LM>

L,z,M,u i
(H|La][1;) Dy,

Kako Ou pemmim MaTpudHH H3pas3 <m| ,5(|Z)|m'> noTpeOHO je TO3HaBaTH Kako ce

I14. 8

*

(Z > k)

MHOY€E MaTpUYHH eJIeMEHTH poTanuone rpyme [113f]:

Diy Do = kLZ:_L:,L,<LyL’y’|kr><LML’M '|[kN) D 114.9

rniecy N=M + M u 7=x + 4. 3a cneuujasinu u300p KBaHTHUX OpojeBa M n x«

OTIEpaTop pOTaIMje UMa JeTHOCTaBHU]Y HOpMY:
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dr % .
DLy (@) =| —— | Y/ (6
,UO(¢ 7/) (2L+1j L ( ¢)
2L+1
Dy, (96y) = P, (cos 6)

Hakon 3amene C—G koedunujenara 3j—CI/IM6OJ'II/IMa nobuja ce [113e]:

)My =5> 3 3 (-1)" * (2k +1) {00 | Luz){0c'|L'u'z")

m LMu kN7
L'M"y'

(I L1 j(l L ](L L’ kj[l_ L’ kj

. 4. 11
m M -m)imm M -m)(M -M" N}y -y =

(H|ea[ ) (L) DY, (2 — k)

Tpeba y3etn 'y 063up naje N =M'- M wu v = i’ - u, u He Tpeda UCITyCTUTH U3 BUJA J1a Cy

b
Doy (96y) = (4—”) Y (Op) I14. 10

L-L,N, 72, 2m; u | +L+m; uenu OpojeBu. [lapamerap S je 30up mo cBUM
HEHM3MEPECHUM paijalliOHUM BapujabiiamMa MOMyT CIIMHA U Mojapu3aiuje. Moxe aa ce
uckopuctu ocobuna Wigner—osux 3j u 6j—cumbosa [113f]:

Z (_1)j4+is+is+m4+ms+ms [ j1 j5 js j[ j4 jz 16]

m,msMg m m; —mg -m, m, mg

[J i jsj:(jl i LHLJZJ‘S}
m, —-mg my m_m, m j4 js je

na cabupame MpBa TpU YMHOXKa 3j—cumOoma mo m;, M u M’, ysumajyhu m; = m + M,

I14. 12

MOJKeE JIa ce mpukaxe cienehom penarujom [113e]:

(| p)MY=s > 3 (2" """ (2k +1) (00 | Luz ) (00"

Lul's' kN7

L L k)1 1 k\[IlKk 4 13
'[u ! r)(m' -m N){LL’I} '
(L] 1)L 1) DE (2 — k)

VYBoau ce Racah—oB pamujanmonn mapamerap Cyr KOjH 3aBHCH CaMO O OCOOHMHA

Lrﬂ/ﬂ_!>*

3pauema:

)=s2(-L 1) (2K + 1y[

<00| L ,wz> <Oa

L L kJ
po—p T I14. 14

)
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Racah—-oB mapamerap Cx, je cBojcTBeHa (yHKIMja oreparopa TOTAJIHOT YTJIOBHOT

MOMECHTA U BEroBe Z—KOMIIOHCHTE Ca CBOjCTBeHI/IM BPCAHOCTUMA Kn 7, 1 3a0BOJbaBa
penanujy:
C (LL') =(-1)""" ¢ (L'L) I14. 15

KonauyHo 3a MaTpuuHu enemMeHar 1o0uja ce u3pas:

(m[(R)m) = X3 (7" (2ks 1y, (L)

LL" kN7

o o EJ{'LL"E} o1
Qa1 o (28

OBaj u3pa3 mpejacraB/ba MAaTPUYHM €JIEMEHT KOjU OIUCYje HpPBH KOPaK Yy

HenepTypOoBaHOj Kackaau 3pauewma |l = | — lt, ca uaaekcom “1” Ha oxrosapajyhum

MECTHUMaA. I[pyFI/I KOpaK y KaCkaJau u3paxaBa CC Ha UCTHU HAYWH:

(A )Im)=3 > (-0 2k +) 5 (L)

2
L,L; kyNy7p

(l | kzj{l | kz}

| 114. 17
m -m N,/|LLI

(LN ey ok, (2-k,)

Kopucrehu ce penarjama oproronanHocts 3j—cumbona, y3 ki =k =ku N; =N, =N

mTo omoryhaBa komGuHOBame 1Be penpesenrtamuje D u D" (jen. I14. 9) moGuja ce

u3pa3 3a HenepTypOOBaHy yraoHy Kopelarrony QyHKIHjy:

Wi K="y 3 s

k LLLL;

(el sl (s
G, (L) cr,, (L) DL, (K, > k)

Lz |i> I14. 18

Porammja K, — K, noBoam xoopauHaTtHH cucTeM JedUHHCAH MPaBLEM IPOCTHPAkba U

HOJIAPU3ALHNjOM Yo—3paKka y MOKJIAMame ca KOOPAWHATHUM CHCTEMOM Ae(hUHHUCAHHM
ocobuHama yij—3paka.

Ocobwune 6j—cumboia HaMmehy ceseKIroHa npasuia 3a K:
O<k<Min(2I,L1+L1’,L2+L;) I14. 19

aKo je 3pauCHC YNUCTC MYJITUITIOJHOCTH:
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0<k <Min(21,2L,,2L,) 114. 20

CBe 10K Cy Mepiba JHHEapHO MoJIapu30BaHKX 3paka, K je mapan 0poj. Y cioydajy na cy
Mepera 3aCHOBaHA Ha KPY)KHO MMOJAPH30BAHMM 3palyMa, I10jaBJbyjy C€ W HEMapHU
OpojeBu. Y eKCIIEpUMEHTY Ce He MEpH IoJlapu3aliija 3paka, Beh ce mepe

MPaBIM y1— M Yy—3paka. 300r Tora je yraoHa KopelialimoHa (PyHKIMja HE3aBHUCHA O]
tpeher Euler—oBor yria y, Koju OIUcyje poTaiujy OKo MpaBiia IpocTupama 3paka. Kako
cy Racah-oeu mnapamerpu cBojcTBeHe QyHKIMje oneparopa L,=-ih(d/0y) ca
CBOJCTBEHOM BpeaHOIINY 7, HE3aBHCHOCT oj poranuje Manudecryje ce ca 7 = 0.
Bpennoctu ©n = 7 = 0 he cBectu marpuily porauuje u3 jeanauuHa [14. 18 mpema
jennaunnan I14. 10 ma Legendre—oBe moamHome. Tume ce HemeprypOOBaHa yraoHa
Kopenanrona GpyHKIMja CBOIU Ha JUPEKIMOHY Kopenaiuony ¢yukuujy W(6H), rae je 0
yrao usmehy Izl u IZZ :

W (K. K,)=W (0)= ¥ AR (cosd) 114. 21

ke2N,

Koedummjent A'y je mponsBo aBa GpakTopa o1 KOjUX CBAKH 3aBUCH O] j€THOT Ipesia3a

Yy KacKau:
A{k = N(Hulil)N(LzLéllf)

Ak'(LlL;u>=;(—1)“c:o(uu>{[1 . Iki}<'||wa||n><'||un;||'i>*

, , | | k
A:(Lzl-é“f)ZZ(_l)L Cko(Lsz){ ' }
Ll L, L [

'<| ”Lz”zn |f>*<| ”Lé”é“ |f>

OBako nmatu koedurmjeHT A’y HUCY HOpMannM30BaHW. HaumH Ha KOju MOXe na ce

[14. 22

U3BpIIM HOpMamu3aiuja je aa ce cBaku A’y momenu ca A'y. 3a Ago y3uMa ce BpeIHOCT
1. Pagujanmonu napamerap koju je aedunucan jeqaaunaom [14. 14 moxxe 1a ce moBexe

ca JMPEeKIMOHOM AucTpubynujom [113g]:

ckO(LL)ocZ(—l)L”x/Zk+1[L ) EJFLM (9) I14. 23

u H —H
jep IMpeKIMoHa JUCTPUOYIIMja 3aBUCH OJ1 KBaJipaTa BepoBaTHONhE HyKJICapHOT Ipeliasa:
R (0) (Ko |LM7 ) (Ko LM 7) 4. 24

3a y-3pake MerraHe MyJTHIIOJIHOCTH J00H1ja ce u3pas:
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_ L L k
Ceo (LL') = (-1) V2L +1V2L" + 142k +1(l . oj I14. 25
rze je K mapuu 6poj.
Axo pasmarpamo y—y kackaay (li = | — lf) y kojoj cy oba y—3paka 4ucre

MYJITHITOJIHOCTH peaa Ly, omHocHOo pena Lo, noouja ce [113h]:

AL = F (LL L) F(LLI 1) 114. 26
IpU YeMy je HOBOyBeAeHH F—koeduimjent:
(L) e
e LoLokyL Lok
:(—1)"“1(2L+1)\/2I+1\/2k+1(1 ) OHI | I}

F—xoedunmjenTn Mory na ce padyHajy 3a OMIJIO KOJU TPaXE€HU CIIydaj mpemMa Taderama
Koje cy mate y pedepeniiama HaBeaeHuM y pedepenmum [113h].

Moryhe je na aBe MyaTUIIONHE KOMMOHeHTe, L, u L'y, monmpuHOoce cBakom on
o0a mpenasa, na ce Tako Hajuemhe gemasa M1+E2 (MarneTHu QUIOIHU U €IEKTPUYHU
KBaJpyMNoOJHU) mpena3. JlepuHuiemMo aMImMTyay OJHOCA Mellama 3a IpPBU Ipenas

HOMOhy PCAYKOBAaHUX MATPUYHUX CIICMCHATA:

51(y)5<|”u—”l’|i> I14. 28

(M)

Ha wctum mHaumH npeduHHMIEMO W aMIDIMTYAy 3a Jpyrd mpenas. Kampupamem

aMILTUTY I, &, nobrja ce OHOC YKYIMHOT MHTE3UTETa KOMIIOHEHTE MYJITHUIIOIHOCTH L'
npeMa YKYITHOM HWHTE3UTETy KOMITIOHeHTe MmyJirunoiHoctd L. Jla Oum Hamucamu
JTUPEKIMOHY KOpemalujy 3a MellaHe mpeias3e y MmoroaHoj gopmu, reHepanusyjy ce F—

Koe(UIHjeHTH Ha ciienehn HaYuH:

Fo(LL'L1) =(-2)"" " (2L +1) (2L +1) (21 +1)(2k +12)
L L k)[L L k 114. 29
1 -1 0J[1 1o
MIPH Y€MY 3aJI0BOJbaBajy yCIJIOB:

Ry (LL'1) =35, T14. 30

HopmanuzoBanu Ay KoepUIMjeHTH W3 pa3Boja AUPEKIMOHE KOopenanuoHe (QyHKIuje,

jennaunnu I14. 21, Mory ce oHaa HaMMCcaTH:
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Akk:Ak(LlLlllil)Ak(LzLélfl) I14.31
MIPH Y€MYy j€ 3a MPBHU Tpeas:

F (L) +26, (7) R (LLLD +67 (7) R (L)

114. 32
1+57(7)

A(LLN)=

Takole, oOpasal] Baku U 3a APYTH Iperas.
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[Ipunor 5: U3Boheme nepTrypOoBaHe yraone kopenanuone GyHKIUje 3a Y—

Y KacKamy

HHTepmenujapHO CTame y KackaJu UMa HEKO KOHAYHO BpeME KHBOTA 7, y TOKY
KOora Mo’ke Ja johe 10 U3MEHE HaceJbeHOCTU MOJCTama YKOJIHKO j€ Je3rpo M3JI0XKEHO
CHoJhallllbuM TOJbuMMa. EBonmynMja cTama y BpEMEHy OIUCYje CE€ EBOJIYLHOHUM

ornepaTopom. MHTerpaiHu B 3aKkoHa Kpetama y Schrodinger—osoj ciuu riacu [201]:
v (1)), = A(tt)|w (t)), Is. 1
fl(t,to) je CBONYLMOHM, YHHTApHH, OIEpaTop KOjU MOpa Ja 3aJ0BOJbU

TuQepeHIrjaIHy jelHaunHy 32 €BOJIYLIMOHHU OIEpaTop:

" dA(tt,)
dt

VYxynHH, neptypOoBann XaMHITOHHjaH OBOT HEKOH3EPBATUBHOT CHCTEMa JIaT je ca:

=H(t)A(t,t,), A(0t)=T1 115. 2

H(t)=H,+H'(t) 5. 3

~

rae je H, xonszepBatuBHHM XaMWITOHUjaH (M Kao TakaB HE 3aBUCH O]l BpEMEHA)

~

HerepTypOoBaHor cucrema. CBOJCTBEHA cTama oneparopa H, Cy cranuoHapHa cTama

~

cuctema (HyKJeapHa cTama M paiujaluoHo mosbe). Ileprypbaunmja H', ommcyje
y p panyj pTYyp g Y]

~

npenase u3Mmel)y cBojcrBenux crama H,. EBomynmonu omeparop koju je nedunmcan

neptypOoBaHUM XaMUJITOHMjaHOM y jeaHaunHu [I5. 2, MoxeMo Aa pas3loXuMo Ha

cinenchu HaunH:

A N N

A(tt) =7y (H)A'(t1) I15. 4
Henepryp6oBanu Xamuntonujan Ho gedunuiie eBoaynnoHu oneparop Ao, MITO 3HAYU

na Tajga Tpeda na Baxu qud. jeTHaYnH:

A A, A= 5.5

~ N

[TouetHn TpeHyTak y aprymentuMa H, u A, je ¢ HamepoMm u3ocraBbeH. M3 ToOr

pasiora peniemhe TuGUPSHIINjTHE jeTHAYHHE j€ JeTHOCTABHO:

Ay (1) :exp(—%l:lotj 5. 6
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[TepTypOarmonn eBOMYyIIMOHM omepaTtop ' Mopa na 3aA0BOJbH JH(PEPECHIHjATHY

JeTHAYHHY:
in— = H/ () A' (L), A(0t)=T ms. 7

rze je I:II' neprypoanuja y HHTEpaKIIMOHO] CITUIIH:
I:|((t):/AIJ(t)I:I'(t);lo(t):exp(+%l:|otjHA'(t)exp(—%HAotJ I15. 8
Pememe jegmaumne I15. 7 je mHTerpanHa jeHaYMHA KOja HaM Jaje TMEpPTypOAMOHU

€BOJIYLIHOHH OIIEPATOP A
A(tt) = f—%jﬁ,’(t')fl'(t',to)dt' 5. 9
t
WHTerpanHa jeqHaunMHa peliaBa ce HTEPaTHBHUM METOIOM, T/€ je IpBa uTepamnuja:
A(tt,)= f—%jdtl—],’(t'%(—%)z jdtltjdtzl—i,’(tl) Hi (4,4 (t,,1) I15. 10
t b b
AKo uTepalyja KOHBEpPrupa, mocie 6eCKoHauHO MHOT'O KOpaka j100uja ce:

A(tt,)= f+i(—%Jnjdtljdtz...njldtnﬁ((g)ﬁ,’(tz)...ﬁ;(tn)

f %o

I15.11
t>t,>..>t
Jatu u3pa3 HaszuBa ce Dyson—oBum penom. Ako DysOn—oB pen KOHBEprupa M BaxKu

!

KOMYTaTUBHOCT [I—], (t'), I—],’ (t)} =0, Vt, t>t, , ma BpeMeHCKH IOpenak oneparopa y

HNOJUHTETPAHO] (PYHKIIU]HU BUIIIE HUjE BaykaH, OHJIAa BaXKU:

. [jl—],’(t')dt'}n
A(tt)= f+i(—lj B/ I15. 12

o\ N n!
IITO HHUj€ HUIITa JPYyro, HEro eKCIOHEeHIWjamHu pen. KonawyHo, mepTypOaruoHu
€BOJIYIIMOHU OMNEpaTop y KOMYTaTUBHOM KOHBEPIE€HTHOM CIIy4ajy HEKOH3EPBATHBHOT

110Jba JIaT j€ U3pa3oM:

-t
fl’(t,to)=exp(—%jl:|,’(t')dt’] I15. 13
)
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BekTop cTama y MHTEpaKLMOHO] CIUIM, aKO MO3HAjeMO BEKTOp CTama Yy MOYETHOM

TpeHnyTKy y Schrédinger—oBoj ciuim, 1at je u3paszom:
lw (1)), = A'(t.t)]w (1)), I15. 14

Kako crame Haler KBAaHTHOT CHCTEMa KOje je 0J1 HHTepeca 3aBUCH OJf TIepTypOanoHor
XaMUITOHHjaHa, ¥ KaKO KOPUCTHMO MHTEPAKIIMOHY PENpPe3eHTAIN]y, ¥ Ja/beM TEKCTY
nehe 6utu kopurthene o3nake (1) u ().

Martpuna ryctiuae y QyHKIHjH 01 BpeMeHa je JaTta u3pa3oM:
A1) = T AL ()W (v ()] 4" (1) = A1) A(1) 4" (1) 115.15

W3Boa matpulle ryCTHHE 10 BpeMeHy y3 npuMmeny jeanaunHa 3.107 u 3.94 nocraje:

dp(t) dA ., oy aa, o dAT
T 2 5t A+ AP (L) —— = —
at dtp(O) + p(o)

=—[A®.5()]

Koja ce HaszuBa VON Neumann—osom jexnauntom [139d]. KomyTarop y 0BOj jemHaunHu
je ,[10 Ha 3HaK~ UCTH ca KOMYTaTOpOM U3 AUQEpeHINjaTHOT O0INKa 3aKOHA KpPeTama y
Heisenberg—oBoj ciuim.

WNuTepaknmja u3mely jesrpa y HHTepMEIHjapHOM CTakby Ca CIIOJBAIIEAM MTOJBHEM
onucaHa je XaMUITOHHjaHOM H'=H usa By MPETIOCTaBbaMO Ja Tpaje OJf TPEHYTKa
to = 0 (emHuTOBaH WPBU Y—3paK) M0 TpeHyTKa t (eMUTOBaH Apyru y—3pak). Y TOKY TOT
BPEMEHCKOT HHTEpBaja yClel yTullaja BaH HyKJIeapHe NepTypOaiuje aoia3u o
npoMeHe MHTEePMEAHjapHUX cTama mpema jeanauunu [15. 14, cnuka 3.10, Te yraona
KopeJnanuona (GyHKIMja TocTaje nepTypOoBaHa:

Z<mf |I:|2f1(t,0)|m><m|l:ll|mi>

m

2

Wk, K, t)= >

m;,m¢ 07,0,

I15. 17

~

HeneprypboBanu XaMuITOHUjaHH H . 1 H, n3paxasajy untepakuujy usMel)y jesrpa u

paaujaloHor MoJba. Y HENepTypOOBaHOM CIIydajy BEKTOpH (PUHAIHUX CTamkba HAKOH
npBe pagujanmje, My U M’ WICHTHYHA Cy ca BEKTOPUMA IMOYETHHX CTama 3a JIPYyTy
pamujauujy, M, u M’p. IleprypOoBana yraoHa kopemnanuoHa QYyHKIHja MOXKE Ce

MMpEACTaBUTH U3PA30M:
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WK k)= Y <mf I—Alz/Al(t,0)|ma><ma H, mi>

m;,mg,My,My 01,05 ) ) HS 18
-<mf ﬁzfl(t,o)| m;> <m; I:|1| mi>
VY nepTypOoBaHOM ciy4ajy cTame M,y Moske ipehu y crama My [113i].

fl(t,0)|ma>:;|mb><mb|fl(t,0)|ma> I15. 19

jep cTama M uMHe KOMIUICTaH CKyn crama. Mcro Bakn um 3a A(t,0)|m!), ma 3a

nepTypOoBaHy yraoHy KOpelIaluoHy (pyHKIHU]Yy MOXKEMO J1a MUILIEMO U3pa3:

W(Izl,lzz,t): > <mf |I—AI2|mb><mb |/A1(t,0)|ma><ma ﬁl|mi>

m; Mg ,My My, My, My 07,05 5
'<mf|H2|mk',> <mk’) A(t,0)|m;> <m; H1|mi>

VYTuuaj neprypbanuje Ha MHTEpMeIujapHO cTame y mnopehemy ca HenmepTypOoBaHOM

yraoHoM kopenamuoHoM ¢yHKujoM (jem. [14. 2) Moke nma ce w3pa3u BPEMEHCKHU

3aBUCHUM MAaTpUYHUM CICMCHTOM:

<mam; G (t)‘ mbmg> = <mb

Kopucrehu ce Marpumama ryctuHe (Ha HUCTHM HayuH Kako cy KopuuiheHe 3a

A(t,0)m, )(m; ‘fl(t,o)‘m;>* I15. 21

HernepTypOOBaHy yraoHy Kopenanuony GyHkuujy, jennadune [14. 2u I14. 3), nobwuja ce:

Wk, k,t)= > <me1 /B(El) m;><mg ,[)(IZZ) mb>

m, ,m;,my,m; . I15. 22
.<mb /](t,o)|ma><m{) fl(t,0)|m;>

Kako je eBomyuumja matpuiie rycTuHe nata jenHaumHom II5. 15, ona ce moxe

MMpEaACTaBUTH:
A (ki t)=4(1,0) p(k;,0) A" (t,0) 5. 23

[leprypboBana yraona kopenanuona QgyHkiuja aara jeagaagnaom I15. 20 moxe nma ce
Hamuiie y OOJIMKYy CIMYHOM OOJMKY 3a HemepTypOOBaHy yYraoHy KOpeJaluoHy

byukmjy (jea. [14. 3) kopumhemem jennaunne [15. 23:
vv(IZl,IZZ,t)=Tr(,3(|22),3(121,t)) 115. 24
Jla Om pa3marpame yTHIaja MOJba YHje je TMOPEKJIO M3BaH je3rpa CBENU Ha

JTUPEKIIMOHE KOpeJanrje U KPY>KHO MOJIapH30BaHe KOpealnuje, y3uMaMo J1a je 71 = 72 =
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0, mro Ham omoryhaBa Ja pOTalMOHE MAaTpHIIE D o H3pa3uMoO TIPEKO ChEepHUX
xapMmonnka Y \k(6,¢), TIe ¢y yrioBu aeUHHCAHH Y OJHOCY HA IJIABHY KBAHTHY OCY Z.
Kopucrehu ce marpuniama ryctune y ¢opmu jeanauumHama [14. 16 u [14. 17 u Ay
koepuuujentuma (jen. I14. 22) 3a meprypOoBaHy YraoHy KOpeNnamuoHy (QYHKIHjY

nobuja ce u3pas:
1
W (K, ky,t) = 1A (2)G" (t)((2k, +1)(2k, +1)) 2
(kokout) klkaZNll’NzAkl()Akz() v (D)((2K+1)(2k, +1) s, 95

'Ykz\ll* (01¢1)Yk':2 (92¢2)

[Teprypbanmonu (akTop, KOju y MOTIYHOCTH OMHUCYj€ CIOJBhAILE YTUIAje HA je3rpo

JIaT j& U3pa3oM:

+m, +m, I I K

ORI CTRN Easicras] M

m, My _m

a a

(n: . Ezzj<mb|g(t,o)|ma><m;,|a(t,o>|m;>*

Wzpazu I15. 25 u IIS. 26 ommcyjy BpeMEHCKH pasiokeHe NepTypOoBaHE yraoHe

I15. 26

kopenanuje. To 3Hauu na he apyry y—3pak OutH omakeH y mHTepBany (i, t+dt) Hakon

emucHje npBor y—3paka. Kaga t — 0, ycnen A— |, meprypOoBaHa yraoHa kKopenamyja

penyKyje ce y HenepTypOoBaHy TUPEKIIMOHY KOPEIIallnjy.
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[Ipusor 6: N3Bohewme MaTeMaTHUKOT U3pasa 3a 6e3y3mMadHu (HhakTop

XapMOHM]jCKE OCIMJIAIMje Cy BayKaH MOJIET 3a OIUCHBAKE KPETamkhe MaTepHje Ha
MHUKPOCKOIICKO] CKaimd. KBaHTHOMEXaHWYKH METOJI KOXEPEHTHHX CTama je BpIIO
NOroJiaH 3a OINKCHBAMkE IOjeMHAYHMX BuOparumonux crama [1061] Bateman wu
capaJHHIK U3padyHaau cy Oesy3maunu (aktop f momohy koxepeHTHHX crama [202].

XaMUITOHHUjaH jeTHOJUMEH3HOHOT JTJMHEAPHOT XapMOHH]CKOT OCIIJIATOpPa j€ J1aT ca:

A2
A :2p—+%ma)2f(2 6. 1
m

AKO W3 KOOpJMHATHE pempe3eHTalje mnpehemMo y mpocTop apyre KBaHTH3aIH]e,

YBOJMMO OIEpaTope, aHUXHUIALMje 4 U OIepaTop Kpealuje ' xaTe Kao:

A Mo, 1 A A me,. 1 .
a=,—(X+— a =,—(XX-—— I16. 2
2h( ma)p) Zh( ma)p)

A

Omnepatopu no3uiuje, X, 1 MOMEHTa UMITyJIca, P, Ka0o (QyHKLHje KPealnoHOT U

AHUXWJIAIIMOHOT OTlepaTopa JaTu cy PyHKIujama:

g= |- 3 ra) p=M9i_g) 116. 3
2mm 2

~

Oneparop 6poja ce nepunume ca N =4a'4, ma y npocropy |l-kBanTtusamuje

XaMUITOHHUjaH 3a JTUHEApHU XapMoHujcku ociunaTop (JIXO) nat je uzpazom:

H = ho(N +%) 116. 4
ca CBOJCTBCHHM BPEIHOCTHMA!

Hny=€,|n) €, =hom+12) n=012,.. 116. 5
CBako EKCIIUTOBAHO CTAHE |n> MOXe€ Ja Ce TeHEPUILE U3 OCHOBHOT CTamba |0> ;

In) = (ml)w @|o) I6. 6

rae je neN u {|n)} u nmpencrasma moTmyHH OpTOHOpMHpaHK Gasuc. KoxepenTro

CTame TPENCTaBJha CTamkE Koje je cieneha nuHeapHa KOMOWHAIMja CTamka W3 JIaTOT

Oasuca:

|a> — gV Zn:(nO:T|n> aeC I16. 7
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N KOXEepeHTHO CTame ce MOXE M3Pa3UTH M3 OCHOBHOT CTama yBolemeM omeparopa
nomMepaja [3(0{) KOju ce AeduHuie ca:

D(a) = exp(ad’ —'a) rako na je la) = |5(a)|0> I16. 8
3a KOXEpPEHTHA CTamba BAXKHU:

dla)=ala) u (a|d" =(a|a’ I16. 9
Kako onepatop kpeanuje Hrje Hermite—oB oneparop, To notephyje Aa je o KOMICKCHA
O0poj. CBojcTBeHa CTama |a> Cy HOPMHUpaHAa, alldi HHUCY OPTOTOHAIHA. JeIMHUIHU

oreparop ce nepuHHIIE ca:
~ 1
| ==||a)(a|d®a I16. 10
L fla)(o
OmnepaTop TycTHHE je y 6a3UCy KOXEPEHTHHUX CTama JaT ca:
ﬁ:—Jp )| o) {a|d*a I16. 11
3a ocuuiatope y TepMaliHOj PABHOTEKHU Ha TeMIiepatypu 1 BaKu:

| |2 exp(—fiaw/kgT)

n >) rze je (n)= T exp(_halk.T) 116. 12

- L exp(-
p(a)= o) p(

Kopucrehu ce ca p(a) ka0 oTexXumeHOM (DYHKIIHjOM, TEPMAIHO yCpeamaBambe OHITo
Koje (pr3MUKe BEIIMYMHE MOXKE C€ MCKa3aTh y 0a3uCy KOXEPEHTHHUX CTamba.

VY ckiaay ca KOH3EpBallMjOM UMITYJICa, KOHAYHO CTamke aToMa KOju CI00O0HO
BPIIIH TPAHCTAIH]Y je AaTo ca:

) =e0) 6. 13
MelhyTtum, oBO cTame HHUje CBOJCTBEHO cTame XammiTtoHujaHa 3a JIXO. Crora ce He
MOJKe TIPEABHIICTH YHAIPE CHepruja y—3paka, Beh ce Moke camo ommcaTH y CKiIaay ca

BepoBaTHOhoM norahaja. 3060r Tora, KOHAYHO CTAHHE | f> pa3BHjaMO TIO0 KOMIUIETHOM

CKYITy CBOJCTBCHHX CTamba:
)= In1 1) = Zn)(nle* o) I6. 14

KBanpar xoeduiujenta y pa3Bojy je BepoBaTHoha 1a ce atoMm Halje y cTamy |n> daxTop

0e3y3maune emucuje MOssbauer—osor edekra je BepoBarHoha ma ce arom Hahe y

OCHOBHOM CTamy HAaKOH EMHUCH]€ Y—3paKa:
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f=[(0fe™ o) 6. 15

~ A A —ikg
AKO ce oIepaTop X M3pasH IpeKo omepaTopa AMA , OHIa omepaTop € ' mocMaTpamo
Kao omeparop momepaja D, Tako ma je xoHayHO cTame |f> KOXEPEHTHO CTambe.

Kopucrehu ce ocobrmHaMa OpTOrOHATHOCTH CBOjCTBEHHX CTama XaMumiToHHjaHa JIXO

(jen. I16. 7) 3a pakTop Gezy3maune emucHje 100Hja ce:
f =g K@M 6. 16

Axo ce kopuctumo TeopemMoM BupHane 3a JIXO, rae je cpenma KMHETHUKAa €Hepruja
MOJIOBMHA YKYITHE CHEPIHje, 332 OCHOBHO CTamke ce J00Hja:
1 1.1 h
Mo’ (X*)==(Zhe) (X*)==—— I16. 17
Mo () =360 =g,

¥ KOHA4YHO ce 3a 0e3y3MayHu (akTop goduja:

f — e7k2<X2> H6 18
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buorpaduja aytopa

Bamentnn H. MBanoBcku je pohen 17. jamyapa 1971. romune y butosmy,
Makenonuja. OCHOBHY W Cpeliby KOy 3aBpino je y beorpany.

Junnomupao je Ha Pusznukom ¢akynrery, YHuBep3urer y beorpagy cmep:
Teopujcka excnepumeHTanHa ¢usuka naHa 19. janyapa 2007. roaumHe ca cpeamoM
orieHoM 8.74 y TOKy cTyAHja.

JlumioMcke akajieMcKe CTyIdje€ — CTyIHuj€ APYTor CTereHa (MacTep) OKOHYAO je
naHa 6. ¢ebpyapa 2009. rogmne Ha cryaujckoM mporpamy Pusmukor ¢dakynrera
VuuBepsutera y beorpany, cmep: Teopujcka M eKkcnepuMeHTanHa (Qu3MKa, ca
POCEYHOM OIIeHOM 8.87 y TOKY CTyIHja M MOCTHTHYTUM yKymHUM Opojem 300 ECII
0omoBa.

On nana 1. anpuna 2008. 3amocieH je y MHCTUTYTy 3a HyKJeapHe Hayke
~BuHua®, Jlabopatopuja 3a HykimeapHy H Ia3ma (usuky, I'pynma 3a xunepgune
MHTEpaKIyje, U pajuo je Ha NpojekTuMa (UHAHCHPAHUM O]l cTpaHe MUHHCTapCTBa
MIPOCBETE, HAYKE M TEXHOJIOMIKOT pa3Boja Pemybnuke Cpouje:

[Tpojexkar OMN141022: ,,CTpyKTypHE, TUHAMUYKE M CIIEKTPOCKOICKE KapaKTepUCTHKE
MHTEpPMETaINKa U TOIynpoBogHKKA”, 3a mepuoy 2006—2010;

[Ipojekar OM171001: ,McTtpakuBame HMHTEpPMETAIMKA W TIOIYNPOBOJHHKA W Moryha
npuMeHa y 0OHOBJBMBHUM H3BOpUMa eHepruje”, 3a nepuoy 2011-2015;

PykoBoaunan npojekata: np boxunap L{exuh.

[Ipojekar MMNHN45018: ,HanocTpyKTypHH MYyJNTH(QYHKIMOHATHM MaTepujaid |
HaHOKoMITo3uTH”, 3a mepuon 2011-2015; PykoBomawmair mpojekra: ap 3opan [Tomosuh.

Onmnykom Hayunor Beha MHcTuTyTa 3a HykieapHe Hayke ,,BuHua”, mana 18.
mapra 2010. ronuHe crekao je 3Bame: McTpakuBau capaHUK.

Hayuno-ucrpaxxuauku pag MSc Banentuna MiBaHOBCKOT Be3aH j€ 3a IpUMEHY
METO/IE BPEMEHCKH pasloXeHHX nepTypOoBanmx yraonux kopenamnuja (TDPAC) wu
meTome crmekrpockomnuje  Maossbauer-osor edekra y wu3ydaBamy ~CTPYKTypa,
CJIEKTPOHCKUX  KOHUrypamuja WM  MardHeTHUX  OCOOMHA  HHTEpMETajHKa,

HOJYTIPOBOIHUKA, HAHOCTPYKTYPHHUX OKCHJA U (PEPUTHHX CIIMHENA.
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Mpwnor 1.

UsjaBa o ayTopcTBY

MotnucaHn-a BaneHTtuH H. ViBaHOBCKM
Opoj nHoekca [03/2009 dusnydkm dakynreT, YHMBep3auTeT y beorpaay
UsjaBrbyjem

[0a je QOKTOpCKa ancepTtaunja nog HacroBoMm

NCTPAXXMNBAHE CTPYKTYPE U XUTNMEP®UHUX NHTEPAKLUUJA Y
WHTEPMETAJTHOJ y'—NizAl ®A3/ CA NMPUMECAMA XAPHUJYMA N TBOXDHA

e pesynTaT COMNCTBEHOT UCTPaXXMBAYKor pajaa,

e [a npegnoxeHa guceprtauuja y LeNIMHU HU Y AenoBuMa Huje Buna npeasnioxeHa
3a gobujakbe OMNO Kkoje OuNIIOMe Mnpema CTyaujCKMM nporpamuMma gpyrux
BMCOKOLLIKOJICKMX YCTaHOBA,

e [a Cy pe3ynTtatu KOPeKTHO HaBeaeHU U

e [a HMCaM KpLuuMo/na ayTopcka npaBa M KOPUCTUO WHTENEKTyamnHy CBOjUHY
Apyrux nuua.

MoTtnuc aokropaHaa

Y beorpaay, 24. anpuna 2015.

gmmﬁ,,;-w Tt d rpotiase




Mpwnor 2.

MU3jaBa 0 LCTOBETHOCTM LUTaMMaHe U eNleKTPOHCKe
Bep3unje AOKTOPCKOr paga

Mme n npesnme aytopa BaneHTuH MIBaHOBCKM

Bpoj nHpekca A43/2009

Cryamjcku nporpam Pusuka jesrapa (4okTopcke ctyamnje Puaunykor pakynrera)

Hacnos paga NCTPAXXMNBAHE CTPYKTYPE U XUMNEPPUHUX NHTEPAKLINJA Y
NHTEPMETAJTHOJ y'—NisAl PA3U CA MPUMECAMA XAPHUJYMA N TIBOXBHA

MeHnTop ap AHa Ymuhesuh

MoTtnncaHw/a BaneHtuH H. IBaHOBCKM

M3jaBrbyjeM ga je wtamnaHa Bep3nja MOr AOKTOPCKOr paja UCTOBETHA €NeKTPOHCKO]
BEp3nju Kojy cam npepao/na 3a o6jaBrbMBake Ha noprtany [OurutanHor
peno3utopujyma YHuBep3uTeTa y beorpagy.

[os3sorbaBam ga ce objaBe MOju NMYHWM nogauun Be3aHw 3a fobujare akagemckor
3Baka AOKTOpa Hayka, Kao LTO Cy UMe M npesuMMe, roanHa u MecTto pohewa u gatym
oabpaHe paga.

OBM nnyHM nojauM Mory ce 06jaBUTUM Ha MpEexXHUM CcTpaHuuama aurutanHe
6ubnunoTeke, y eNeKTPOHCKOM KaTanory u y nybnvkauunjama Yuusep3suTeTta y beorpaay.

MoTnuc gokTopaHaa

Y Beorpaay, 24. anpuna 2015.

g;:l.gﬂ;“':;_ﬂ# Héﬂ&v‘{ﬂ“m



Mpwnor 3.

UsjaBa o kopuwhemwy

Osnawhyjem YHusepautetcky 6ubnuoteky ,Csetosap Mapkosuh® ga y OurutanHu
penosuTtopujym YHusepsuteTa y beorpagy yHece Mojy AOKTOPCKY AucepTauujy nog
HacrnoBoM:

NCTPAXXMNBAHE CTPYKTYPE U XUTNMEP®UHUX MHTEPAKLUUJA Y
NWHTEPMETAJTHOJ y—NizAl ®A3U CA NMPUMECAMA XAPHNJYMA N TBOXHA

Koja je Moje ayTopcKo aeno.

[ucepTaumnjy ca cBuM npunosnma npegao/na caMm y enekTpoHckoM hopmaTy NorogHom
3a TPajHO apxXuBMpameE.

Mojy OOKTOpCKy aucepTauujy noxpaweHy y urntanHu penosmtopujym YHuBepsnteTa
y Beorpagy mory ga KopucTte CBM KOju NoOLWwTyjy oapende cagpxaHe y ogabpaHom Tuny
nuueHue KpeatueHe 3ajegHuue (Creative Commons) 3a kojy cam ce ogry4dno/na.

1. AytopcTBo
2. AyTOpCTBO - HEKOMEpLMjanHo
‘ﬁ%. AyTOpCTBO — HEKOMEpLMjanHo — 6e3 npepage
4. AyTOpCTBO — HEKOMEPUMjariHO — AENUTU Nog UCTUM YCroBuMa
5. AytopcTtBo — 6e3 npepage
6. AyTOpCTBO — AennTn nog UCTUM yCrioBmMma

(Monumo Ja 3aoKpyxuTe camo jedHy O LWeCT MOHyheHux nuueHuu, KpaTak onmc
NUUEeHUM gart je Ha nonehuHun nucra).

MoTtnuc pokropaHaa

Y Beorpaay, 24. anpuna 2015.

Eﬂ AdHLobap AL i s it am


Ivanovski VJSK
Stamp


1. AytopcTBo - [lo3BorbaBate yMHOXaBawe, OUCTpMOyLMjy M jaBHO caonwiTaBare
Aena, v npepaje, ako ce HaBefe MMe ayTtopa Ha HaduH ofpefeH oA cTpaHe ayTopa
unu gasaoua nuueHue, Yak u y komepumjanHe cepxe. OBo je HajcnobogHuja o CBUX
nuueHun.

2. AyTtopcTBO — HekoMepuujanHo. [Jo3BorbaBate yMHOXaBawe, ANCTPpUBYLMjy 1 jaBHO
caonwTaeawe ferna, u npepage, ako ce Haseae Ume aytopa Ha HauvH oppeheH of
CcTpaHe aytopa wnu gasaoua nuueHue. OBa nuvueHua He 003BOSbaBa KoMepuujanHy
ynotpeby gena.

3. AyTOpCcTBO - HekomepuujanHo — 6e3 npepage. [lo3BorbaBaTe yMHOXaBawe,
auctpmbyuurjy 1M jaBHO caonwtaBake fena, 6e3 npomeHa, npeobnvkoBawa WAu
ynoTpebe gena y cBOM [eny, ako Ce HaBede uMme ayTtopa Ha HaudvH ogpeheH of
CTpaHe ayTopa wnu gasaoua nuueHue. OBa nuvueHua He 003BOSbaBa KoMepuujanHy
ynoTtpeby gena. Y ogHocy Ha cBe ocTane nuvueHue, OBOM fMLEHLOM Ce orpaHuyaBa
Hajsehun o6mM npaBa kopuwhera gena.

4. AyTOpCTBO - HeEKoMepuujarnHo — [enuTu nog MctuMm ycrioBuma. [lossBorbaBarte
yMHOXaBake, AMcTpnbyumjy 1 jaBHO caonwTaBamwe Aena, u npepage, ako ce HaBeae
nmMe aytopa Ha HadvH oapeheH of cTpaHe ayTopa unv aBaoua NUUEHLEe M ako ce
npepaga auctpubyvpa nog MCTOM wnv cnudHoM nuueHuoMm. OBa nuueHua He
Ao3BorbaBa komepuwujanHy ynotpeby aena v npepaga.

5. AytopctBo — 6e3 npepage. [o3BorbaBate yMHOXaBake, OUCTPUBYLM)y U jaBHO
caonwTaBare gerna, 6e3 npomeHa, npeobnukoBamwa Unmn ynotpebe genay ceom geny,
ako ce HaBede MMe ayTopa Ha HauyuH oapeheH of CTpaHe ayTopa wnu gaBaoua
nuueHue. OBa nuueHua Ao3BorbaBa kKoMepuujanHy ynotpedy aena.

6. AyTopcTBO - [JenuTM nog WCTMM  ycrnoeBuma. [lo3BorbaBaTe YMHOXaBakse,
AMCTpUOYLMjy 1 jaBHO caonLuTaBake Aena, 1 npepage, ako ce HaBeae vMe ayTopa Ha
HauMH ofpeheH o CcTpaHe ayTopa MNU JaBaoua IUUeHUe M ako ce npepaja
ancTpubympa nog MCTOM WM cnMyHOM  nvueHuoMm. OBa nuueHua [o3BorbaBa
komepumjanHy ynoTtpeby fgena v npepaga. CrnuyHa je cogTBEpPCKMM nuLeHuama,
OHOCHO nuLeHLaMa OTBOPEHOT Koaa.
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