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Abstract 
Spin tunneling effect in Single Molecule Magnet Mn12 is studied by instanton calculation 

technique, using SU(2) spin coherent state in real parameter as a trial function. For this SMM, 

tunnel splitting (steps in hysteresis loop) arises due to the presence of a Berry phase in action, 

which causes interference among tunneling trajectories (instantons). In the analytical calculation, 

the assumption of the linearity of the instanton solution in terms of applied magnetic field is used. 

It is observed that the number of quenching points of magnetic tunneling and the number of steps 

in hysteresis loop are equal to the number of points obtained from numerical calculation. Of 

course, the position of the points (the magnitude of the field in which the tunneling amplitude is 

zero) is different. 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0کامنز تخصیص مجوز کریتیو این مقاله تحت 

هاي گیگرفتن برانگیخت نظر تونل زنی اسپین با در ةبررسی تحلیلی پدید
   12Mnمولکولیرباي تک دوقطبی در آهن

  ، محمدرضا بنام فاطمه رمضان پور ،یوسفییوسف 

 ، ایرانپیام نور، تهران دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 

 07/10/1398پذیرش:    23/05/1398ویرایش نهائی:    28/10/1396دریافت: 
DOI: 10.22055/jrmbs.2020.15327 

  دهیچک
همدوس در  اینستانتونی مطالعه و از حالت ۀبا استفاده از روش محاسب 12Mn مولکولیرباي تک تونل زنی اسپین در آهن ةپدید

، شکافتگی ترازهاي انرژي مولکولیرباي تک استفاده شده است. براي این آهن 1عنوان تابع اولیهبه SU(2)پارامتر حقیقی در گروه 
شود و این بري نتیجه میباشد که از فاز میاي در کنش کلاسیکی جملهپسماند مغناطیسی) مربوط به ۀهاي حلقحاصل شده ( پله

هاي جواب طی بودنشود. در محاسبات تحلیلی انجام شده، از فرض خها) میزنی (اینستانتونجمله باعث تداخل بین مسیرهاي تونل
غناطیسی، تونل زنی م ةشود تعداد نقاط خاموش شوي پدیدحسب میدان مغناطیسی اعمالی استفاده شده و مشاهده میاینستانتونی بر

  دست آمده از محاسبات عددي برابر است. هباشند، با تعداد نقاط بپسماند مغناطیسی می ۀها در حلقکه همان تعداد پله
  زنی اسپین، اینستانتون، برانگیختگی دوقطبیحالت همدوس، تونل واژگان:دیکل

  مقدمه
هایی پیدا شده است که مانند مولکولاخیراً    

رباهاي آهن عنوانکنند و بهرباها رفتار مینانوآهن
 .]1-6[شوند )، شناخته میSMM، (2مولکولیتک

از  مولکولیرباي تک اسخ مغناطیسی یک آهنپ
کنشی مجزا حاصل شده و مربوط برهم هاي غیرمولکول

باشد. گشتاور مغناطیسی هر هاي مغناطیسی نمیحوزهبه
کافی بزرگ بوده و  ةاندازبه SMM مولکول

 ربااي است که مثل یک آهنگونهناهمسانگردي آن به
میدان مغناطیسی ها در پاسخ به SMMکند. رفتار می
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1 Trial function 
2 Single Molecule Magnet  
3 bit 

خارجی در راستا یا در خلاف جهت محور 
 شوند و بعد از اینکهغیرهمسانگردي خود مغناطیسی می

میدان  ۀوسیلهها بمولکولگشتاور مغناطیسی این 
گیري کرد، اگر میدان حذف شود، در خارجی جهت
یار ندرت و بسن گشتاورهاي اسپینی بهدماي پایین ای

  دهند.آرام تغییر جهت می
 رباهاينانوآهن ۀحداقل دو دلیل بسیار مهم براي مطالع

وجود دارد.  مولکولیرباهاي تک ساخته شده از آهن
هاي مغناطیسی با چگالی اولین دلیل آن، ساخت حافظه

است  مولکولیرباهاي تک بسیار بالا از این آهن
در هر  3اي که امکان ذخیره کردن دو یا بیشر بیتگونهبه
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بررسی و وجود دارد. دومین دلیل آن به مولکول
توصیف یک رفتار کلاسیکی با استفاده از مکانیک 

 ۀشود که در این مقاله در یک نمونمربوط می کوآنتومی
زنی رباها (سیستم کلاسیکی)، تونلآهنبزرگ از نانو

ماند پس ۀمغناطش با استفاده از رفتار حلق میوکوآنت
  .]7[ شودمغناطیسی کلاسیکی توضیح داده می

[MnଵଶOଵଶ(Oଶ2CMe)ଵ଺(HଶO)ସ]2(HOଶCMe) ·
 4(HଶO)] رباهاي تک یکی از مشهورترین آهن

شود. در نامیده می Mnଵଶ است که اصطلاحاً  مولکولی
با اسپین  ସା݊ܯچهار اتم  مولکولیرباي تک این آهن

ଷ
ଶ

 1مطابق شکل 2با اسپین ଷା݊ܯهشت اتم  وسیلۀهب 
ܵ مولکولاي که اسپین کل گونهاحاطه شده است به =

8 × 2 − 4 × ଷ
ଶ

=   شود.می 10
 رباي تکتونل زنی اسپین آهن ةاولین بررسی پدید

انجام شد  وسیلۀ فریدمن و همکارانهب Mnଵଶ مولکولی
فریدمن میدان مغناطیسی را در راستاي محور  .]4و5[

در دماهاي مختلف اعمال  مولکولیآسان آهن رباي تک 
ي مشخصی از میدان هاکرد و مشاهده نمود که در بازه

د. شوپسماند ایجاد می ۀهایی در نمودار حلقاعمالی، پله
یید أهاي تحقیقاتی دیگر نیز تگروه ۀوسیلهاین پدیده ب

 .]8و9[ شد

 اً هاي تقریبپسماند در بازه ۀهاي مشاهده شده در حلقپله
شود که منظم از میدان اعمالی هنگامی ایجاد می

 ۀلوسیهاي که بترازهاي انرژي در چاه پتانسیل دوگانه
  غیرهمسانگردي ایجاد شده است، برابر باشند.

 
 .]12Mn ]10 مولکولیآهن رباي تک  .1شکل

 
.]10[در دماهاي مختلف  12Mnپسماند مغناطیسی  ۀحلق .2شکل

 
 چاه پتانسیل دوگانه در حضور و در غیاب میدان مغناطیسی اعمالی .3شکل

]10[. 

  
هاي آزمایشگاهی مختلفی (تشدید اسپین روش

الکترون، واهلش مغناطیسی، اسپکتروسکپی 
ه دهند کنشان میباخر، پراکندگی نوترونی و...) مورس

با هامیلتونی پیشنهادي  مولکولیرباي تکاین آهن
  .]11[ شودخوبی توصیف میصورت زیر بهبه

2 2 2 2

4 4

( )

( ) .
z x y

B

S S S S

k S S g JS H



 

    

  
                 1 

خیلی  gهاي عملگرهاي اسپین و فاکتور لفهؤها م ୧ܵکه 
 هاي غیرهمسانگردينزدیک به دو است. ثابت

( 5)5.4 10×k  و ( 4)10  اي انتخاب گونهبه
محور آسان اسپین باشد. در این  ݔاند که محور شده

سد پتانسیل دوگانه،  ةنشان دهند ௭ܵଶ ۀهامیلتونین، جمل
2 ۀجمل 2( )x yS S  ۀیک ناهمسانگردي عرضی مرتب 

هاي با تقارن پایین وجود  SMMدو است که در بیشتر 
4 دارد و جمله اختلالی 4( )k S S   یک
باشد که مسئول چهار می ۀناهمسانگردي عرضی مرتب

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

پسماند  ۀدر حلقها ارتباط بین پلهدر این مقاله 
ین تونل زنی اسپ ةمغناطیسی و نقاط خاموش شوي پدید

در مقادیر خاصی از میدان مغناطیسی اعمالی با در 
حلیلی صورت تهاي دوقطبی بهنظرگرفتن برانگیختگی

همین منظور در قسمت دو ابتدا با بررسی شده است. به
ا اسپین که ب استفاده از مقادیر چشمداشتی عملگرهاي

 (2)ܷܵهاي همدوس در گروه استفاده از حالت
دست آمده، انرژي کلاسیکی سیستم را محاسبه هب

  نماییم. می
تونل زنی مغناطیسی را با  ةخواهیم پدیدچون می

استفاده از روش انتگرال مسیر ( اینستانتون) بررسی 
 ۀگذرانیم. دامننماییم، در ادامه این روش را از نظر می

صورت عددي ونل زنی توسط فریدمدن و همکاران بهت
محاسبه گردیده است. نویسندگان این مقاله، نمودار 
محاسبات مربوطه را گزارش داده و در نهایت با استفاده 

لی طور تحلیتونل زنی را به ۀاز روش اینستانتون دامن
  اند.محاسبه و نمودارهاي مربوطه را رسم نموده

 تئوري و محاسبات
انرژي کلاسیکی سیستم، از مقادیر  ۀبراي محاسب   

 (2)ܷܵچشمداشتی عملگرهاي اسپین در گروه 
شود. در واقع با در نظر گرفتن مقادیر استفاده می

هاي چشمداشتی در این گروه، فقط برانگیختگی
دوقطبی در محاسبات لحاظ خواهد شد. اما با توجه به 

 مولکولیرباي تک اسپین سیستم، در این آهن ۀدرج
ܵعدد اسپین  = توان براي بررسی دقیق، است، می 10
2)ۀهاي چندقطبی تا مرتببرانگیختگی 1)2 s  را لحاظ

. مقادیر چشمداشتی عملگرهاي اسپین در ]12[ نمود
  صورت زیر محاسبه شده است:به (2)ܷܵگروه 

cos

i

i

z

S e sin
S e sin
S













 







                                                2 

این و توجه به 1گذاري این مقادیر در هامیلتونینبا جاي
عنوان محور آسان سیستم به zجاي هب xنکته که محور 

ته در نظر گرف مولکولیرباي تک تقارن آهنبا توجه به
شود و میدان مغناطیسی نیز در راستاي محور آسان می

  شود، داریم:اعمال می
2 2

2 2 2

4 4 4

2 2 2

( , ) 1
( )

2 (
6 ) 2

E sin sin
cos cos sin

k cos sin sin
sin sin cos hcos

   





  

  

  



 



 

 

     ٣ 

ℎکه در آن  =   است. ܪ஻ܵߤ
طوري که در مقدمه گفته شد در این مقاله همان

تونل زنی مغناطیسی را با استفاده از  ةخواهیم پدیدمی
روش انتگرال مسیر (روش اینستانتون) بررسی نماییم. 
روش انتگرال مسیر یک روش بسیار مفید براي محاسبه 

 زنی هم براي ذرات و هم اسپین استتونل ۀدامن
ها، مسیرهاي کلاسیکی هستند که اینستانتون .]13و14[

بین دو حالت تبهگن کمینه انرژي کلاسیکی اجرا 
شوند. از نظر کلاسیکی یعنی اینکه مسیرها از اصل می

کمترین کنش پیروي کرده و قانون پایستگی انرژي را 
ي مسیرهایی که انرژي در دانیم براارضاء نمایند. اما می

ان حقیقی، امک ۀآنها پایسته است با مختصات و تکان
همین دلیل اجرا شدن بین دو کمینه وجود ندارد. به

  موهومی باشند. ۀشود مختصات یا تکاناجازه داده می
زنی از انتگرال تابعی زیر تونل ۀدر حد پیوسته دامن

  :]15[ شودمحاسبه می
exp( ( , , ) ( )S x x t d x                          4 

(ݔ)ߤ݀که  = ∏ ௜ேݔ݀
௜ୀଵ  (2)ܷܵاست. در گروه 

،N = تعداد درجات آزادي سیستم  Nاست که  2
صورت زیر از چند جمله است و کنش کلاسیکی نیز به

  تشکیل شده است:
( , , ) k D RS x x t S S S                      5 
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هاي فاز جنبشی است که ویژگی ۀ، جمل௞ܵاول،  ۀجمل
بري را دارد و از تداخل بین مسیرهاي مختلف حاصل 

ت. تداخلی اس ةاي از این پدیدشود و نوسانات نتیجهمی
سوم  ۀجمل ، عبارت دینامیکی است و஽ܵدوم،  ۀجمل

مقادیر مرزي مسیرها است و این دو جمله وابسته به
  تونل زنی اسپین ندارند.  ۀدامن ۀثیري در محاسبأت

واحد قرار دارند  ةدر روش اینستانتون، مسیرها روي کر
مسیرهاي با کمترین  ۀوسیلو جمع روي مسیرها، به

هاي خاص میدان، شود. براي جهتکنش مشخص می
دو مسیر با کمترین کنش وجود دارد که حول میدان در 

) قسمت حقیقی 4چرخد (شکلهاي مخالف میجهت
، براي هر دو مسیر یکسان اما ோ௖௟ܵکنش کلاسیکی، 

ூܵقسمت مجازي کنش، 
௖௟فاز، متفاوت است و منجر به 

ساخته شده  ۀبست ۀشود که برابر با فاز بري حلقنسبی می
 Ωدو مسیر است. این فاز برابر با مساحت  ۀوسیلهب

  .]16[ دوحلقه است

 
 .تداخل مسیرهاي اینستانتونی .4شکل

زنی تونل ۀدامن ଵଶ݊ܯ مولکولیرباي تک براي آهن
  :]5[ آیددست میهزیر ب ۀمحاسبه شده و از رابط

( )4 (10 )
cl
RS cl

Ie Cos S                          6 
نی تونل ز ۀمحاسبات عددي مستقیم را براي دامن 5شکل

ناطیسی براي هامیلتونین صورت تابعی از میدان مغبه
   .]11[ دهدنشان می 1پیشنهادي

  
قطبی دوها با در نظر گرفتن برانگیختگی نمودار محاسبات عددي .5شکل

  .]11[ براي دامنه تونل زنی
خواهیم محاسبات را با یک سري این مقاله میاما در 
صورت تحلیلی انجام دهیم و نتایج را با ها بهفرض

نماییم. بنابراین براي محاسبات عددي مقایسه می
ها، ابتدا نقاطی که در آن دست آوردن اینستانتونهب

، کنیمشود را محاسبه میانرژي کلاسیکی کمینه می
  یعنی:

0, 0
cl clE E
 




 


                         7 

  پس
2 2 4 2

2 2

2 [ 4
12 ] 0

sin sin sin ksin sin
ksin cos

   







  

 
 

2

2 2 2 4

2

(2 2 [
4 4

12 2 ]) 0

sin h cos cos
sin kcos ksin sin

ksin cos



  











  

  

 

      8 

طور دقیق بررسی شود، مشاهده وقتی این شرایط به
 شود کهانرژي وقتی حاصل می ۀشود که کمینمی

0,  8ۀدوم رابط ۀاشد. در این صورت در معادلب 
φداخل پرانتز در  = θو  0 = باید برابر با صفر  ଴ߠ

  شود، یعنی: 
3

0 02 4 0h cos kcos                    9 

  د:صورت زیر خواهد شسیستم به ۀبنابراین انرژي کمین
4

0 0 01 2 2 2minE cos kcos hcos        
                                                            10 

3اینکهتوجه بهرا با  9ۀمعادل
04 1kcos   است

کنیم، جواب این معادله حل می روش اختلالیبه
  شود:صورت زیر نوشته میبه
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3

0 32 2
h khcos
 

                                      11 

  ید:آدست میهصورت زیر ببنابراین انرژي کمینه به
2 4

2 4(1 )
2 8min
h khE 
 

                      12 

دست آوردن جواب اینستانتونی از شرط هحال براي ب
  کنیم:زیر استفاده می

cl
minE E                                           13 

  داریم: 3ۀگذاري در معادلبا جاي
2 2

2 2 2

4 4 4

2 2 2

2 4

4

(1 )
( )

2 (
6 )

2 1
2 8

sin sin
cos cos sin

k cos sin sin
sin sin cos

h khhcos

 

  

  






 








 

 



    

              14 

  کنیم:زیر بازنویسی میصورت معادله فوق را به
4 2( ) ( ) 2 ( ) 0Z cos R cos hcos W         

                                                            15 

  که در آن

                          
2 4

2 2 4

2 4
2 2 4

4

( ) 2 (1 6
( ) (1 )

2

)
(1 12 ) 4

( )
2 8

Z k sin sin
R cos k sin ksin

h khW sin cos ksin

 

 





 

  







  

    

     

16          
 ها هستند که با استفادهاینستانتون 15ۀهاي معادلجواب

 15ۀشود. جواب معادلتونل زنی محاسبه می ۀاز آنها دامن
  گیریم:صورت زیر در نظر میرا به

cos A iB                                       17 

و مساوي با صفر  15ۀبا جایگذاري این جواب در معادل
  قرار دادن معادلات با ضرایب حقیقی و موهومی داریم:

4 4 2 2

2 2

( )( 6 )
( )( ) 2 ( ) 0

Z A B A B
R A B hA W


 

 

    
   18 

3 34 ( )( ) 2 ( ) 2 0Z A B AB R AB hB      
محاسبه  ଶܣحسب را بر ଶܤ، 18ۀدوم از رابط ۀدر معادل

  کنیم:اول جایگذاري می ۀو در معادل

2 6 4

2 2 2

16 ( ) 8 ( ) ( )
( ( ) 4 ( ) ( )) 0
Z A R Z A
R Z W A h

  

  



   
 

19  
اختلالی توان چهار درنظر گرفته نشود، یعنی  ۀوقتی جمل

࢑وقتی  = ૙  برابر با  (࣐)ࢆباشد، در آن صورت
  داریم: 19ۀنتیجه براي معادلو در صفر شده 

2 2 2( ) (1 )
h hA

R cos sin  
 

 
      20 

اول است. اگر  ۀاز مرتب ࢎحسب میدان این جواب بر
حسب بر ۀ اولبراي هامیلتونین مسئله نیز جوابی تا مرتب

اول  ۀرا در نظر بگیریم، در آن صورت دو جمل ࢎمیدان 
صورت زیر خلاصه حذف و جواب آن به 19ۀمعادل

  شد:خواهد 

2 (1/2)( ( ) 4 ( ) ( ))
hA

R W Z  



              21 

 
وابسته نیست  ℎبا میدان  21ۀمخرج رابطبا این تقریب 

  :صورت زیر نوشتتوان آن را بهو با تقریب خوبی می
2 2 4

0 2 4( ) 4 ( ) ( )R W Z q q sin q sin        
                                                             22 

  که در آن:
2

0
2

2
2 2

4

4
4 8 56 2

1 2 24 40 128

q
q k k

q k k k



  

  



   

     

 

                                                           23 
 

 داریم: 18 ۀرابطدر با استفاده از تساوي دوم 
2 2 ( )

2 ( ) 4 ( )
R hB A
Z AZ

 

   پس در ،

ܤتوان نوشت ترین تقریب ممکن میساده ≈ . پس ܣ
 توان قسمت حقیقی و قسمتبا داشتن این دو تابع می

  رد:دست آوهصورت زیر بکی را بهموهومی کنش کلاسی

0 0

( , )cl
R kS ReS Re Bd Ad I k

 

          
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0

(1 ) ( , )IS A d I k


         

24  
  که در آن

 2 4 (1/2)
0 2 40

( , )
( )

2.74671

hI k d
q q sin q sin

h



 
 


 





25           

محاسبه  1ریاضیبا استفاده از نرم افزار  25ۀانتگرال رابط
در  شده است. با جایگذاري مقادیر محاسبه شده

شکافتگی ترازها  6تونل زنی ۀدر فرمول دامن 18ۀرابط
log آید. اگر توابعدست میهب Δ  وcos(ܬ ୍ܵ) 

رسم شود، نمودار  hحسب میدان مغناطیسی بر
  شود:هاي زیر حاصل میشکل

 

  h اعمالیحسب میدان مغناطیسی بر (ࡵࡿ૚૙)࢙࢕ࢉ تابعنمودار  .6شکل

 
 .hحسب میدان مغناطیسی اعمالی بر ઢ܏ܗܔنمودار تابع  .7شکل

شود که براي مشاهده می 2در نمودار تجربی شکل
دماها  ۀپسماند در هم ۀدر حلق 6/0هاي کمتر از میدان

پله در منحنی وجود دارد که با توجه به دماي نمونه  4
ها کند. این پلهها تغییر میپله ةدر هنگام آزمایش انداز

ۀ تونل زنی اسپین دامننقاط خاموش شوي مربوط به
                                                        

1 Mathematica 

 ۀمربوط به فاز بري در عبارت دامن ۀباشند که از جملمی
ܬ)cos، زنیتونل شوند. در نمودار ، حاصل می (୍ܵ

محاسبات عددي که توسط فریدمدن و همکاران رسم 
نقطه  5تعداد  5/0گردیده است، در میدان هاي کمتر از 

تونل زنی وجود دارد. همچنین  ۀخاموش شوي دامن
ۀ محل نقاط خاموش شوي (میدانی که در آن دامن

شود) با محل نقاط در نمودار تجربی زنی صفر میتونل
متفاوت است. قابل توجه است که در محاسبات این 
مقاله مانند محاسبات عددي فریدمدن و همکاران فقط 

 زهاي دوقطبی لحاظ شده و هامیلتونین نیبرانگیختگی
  در هر دو مورد یکسان فرض شده است.

فاز بري در عبارت تونل  ۀجملمربوط به 6نمودار شکل
آمده  دستهزنی اسپین است که از محاسبات تحلیلی ب

طوري که در است. در محاسبات تحلیلی نیز همان
شوي که با شود، تعداد نقاط خاموشنمودار مشاهده می

پیشنهادي محاسبات عددي استفاده از همان هامیلتونین 
نمودار باشد و فقط نسبت بهمی 5دست آمده برابر هب

جا شده همحاسبات عددي موقعیت آنها مقداري جاب
است و این مربوط به تقریباتی است که در محاسبات 

  تحلیلی لحاظ شده است.
بی نمودار تجربراي اینکه نمودار محاسبات تحلیلی به

جملات اختلالی بیشتري به باید  تر شود، اولاً نزدیک
باید  ونین پیشنهادي اضافه شود و ثانیاً هامیلت

بالاتر را در  ۀهاي چندقطبی با درجبرانگیختگی
ن طور کلی براي سیستم با اسپیمحاسبات لحاظ نمود. به

S ۀبراي توصیف دقیق و کامل و در نظرگرفتن هم 
هاي چندقطبی باید از حالت همدوس در برانگیختگی

2) گروه 1)SU S   استفاده کرد و همچنین
را در  2ଶௌାଵهاي چندقطبی تا درجه برانگیختگی

د. بنابراین براي توصیف دقیق محاسبات لحاظ نمو
ܵکه داراي اسپین  ଵଶ݊ܯ مولکولیرباي تکآهن =

هاي همدوس در گروه باشد باید از حالتمی 10
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 ۀچندقطبی تا درجهاي و از برانگیختگی (21)ܷܵ
2ଶଵ .استفاده نمود  

  بحث  نتایج و
رباي زنی اسپین در آهنتونل ةدر این مقاله، پدید   

ز روش اینستانتون با استفاده ا ଵଶ݊ܯ مولکولیتک
صورت تحلیلی مطالعه شد. در این بررسی از به

 SU(2)هاي همدوس در پارامتر حقیقی در گروه حالت
 استفاده گردید. در محاسبات تحلیلیعنوان تابع اولیه به

هاي اینستانتونی طی بودن جوابانجام شده، از فرض خ
استفاده شد و  حسب میدان مغناطیسی اعمالی،بر

گردید که تعداد نقاط خاموش شوي پدیده مشاهده 
دست آمده از هتونل زنی مغناطیسی با تعداد نقاط ب

ا آنها بت محاسبات عددي برابر است اما تعداد و موقعی
پسماند مغناطیسی  ها در حلقۀتعداد و موقعیت پله

متفاوت است. براي آنکه موقعیت و تعداد نقاط 
شوي حاصل شده با موقعیت و تعداد نقاط خاموش

خوانی داشته هم هاي آزمایشگاهیدست آمده از دادههب
باشد، باید درجات آزادي بیشتري که از 

ز لحاظ شود نیصل میهاي با درجه بالاتر حابرانگیختگی
حاظ هاي دوقطبی لگردد. در این مقاله فقط برانگیختگی

 .هاي بالاتر در نظر گرفته نشده استشده و برانگیختگی
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