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Wilasnosci pierscienia molekularnego Crg otrzymane
w oparciu 0 model uwzgledniajacy elektronowe stopnie
swobody i fluktuacje spinowe jonow magnetycznych
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Molekuta CrgFg(O,CH)16 (W skrocie Cr8) jest najbardziej znanym przedstawicielem szerszej
rodziny pierScieni antyferromagnetycznych zbudowanych na bazie jonéw chromu. Jak po-
twierdzaja dane eksperymentalne, wlasno$ci magnetyczne tej molekuty dobrze opisane sa
fenomenologicznym modelem uwzglgdniajagcym oddziatlywania wymienne oraz wptyw pola
krystalicznego [1,2]. Dotychczas, do opisu teoretycznego molekuty Cr8 wykorzystano row-
niez obliczenia ab initio typu DFT, jednak wyznaczona na ich podstawie warto$¢ sprzgzenia
magnetycznego do$¢ znacznie odbiegata od tej, ktora zostala przyjeta w podejsciu feno-
menologicznym [3,4].

Podczas XXI Minisympozjum Fizyki Statystycznej zaprezentowana zostanie proba odtwo-
rzenia wlasno$ci magnetycznych molekuty Cr8 za pomoca modelu uwzgledniajacego ele-
ktronowe stopnie swobody oraz fluktuacje spinowe jonow magnetycznych. Przeanalizowane
beda rézne warianty fluktuacji magnetycznych oraz ich wplyw na witasciwosci stanu pod-
stawowego. Otrzymane wyniki zostang poréwnane z danymi eksperymentalnymi oraz wyni-
kami obliczen opartymi na innych modelach teoretycznych.
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