3

Inhaltsverzeichnis

1 Einleitung 7

2 Modell 15

2.1 Beschreibung ................................ ................................ ................................ .................. 15

2.2 Frustration ................................ ................................ ................................ ...................... 16

2.2.1 Einleitung ................................ ................................ ................................ ............. 16

2.2.2 Konzentration frustrierter Plaquetten ................................ ................................ ... 18

2.2.3 Frustration in zwei Dimensionen ................................ ................................ ......... 19

2.2.4 Frustration in drei Dimensionen ................................ ................................ .......... 21

2.2.5 Extremfälle ................................ ................................ ................................ ........... 22

2.3 Der Konfigurationsraum ˘ grundlegende Begriffe ................................ ......................... 25

3 Numerische Methoden 29

3.1 Der branch-and-bound Algorithmus ................................ ................................ ............... 29

3.1.1 Einleitung ................................ ................................ ................................ ............. 29

3.1.2 Grundlegende Prinzipien der Methode ................................ ................................ 29

3.1.3 Verbesserungsansätze ................................ ................................ .......................... 31

3.1.4 Numerischer Aufwand ................................ ................................ ......................... 32

3.2 Erzeugung und Manipulation der Systeme ................................ ................................ ..... 35

3.3 Numerik der Analyse der Konfigurationsraumstruktur ................................ .................. 35

4 Der Grundzustand ˘ Energie und Entropie 37

4.1 Einleitung ................................ ................................ ................................ ....................... 37

4.2 Die Grundzustandsenergie ................................ ................................ .............................. 38

4.2.1 Ex akte Ergebnisse, Näherungen und Schranken ................................ .................. 38

4.2.2 Numerische Ergebnisse ................................ ................................ ........................ 40

4.3 Die Grundzustandsentropie ................................ ................................ ............................ 46

4.3.1 Exakte Ergebnisse, Näherungen und Schranken ................................ .................. 46

4.3.2 Numerische Ergebnisse ................................ ................................ ........................ 48

4.4 Stabilität gegen Änderung der Wechselwirkungs-Struktur ................................ ............ 50

4.5 Zusammenfassung ................................ ................................ ................................ .......... 52

5 Grundzustandscluster im Konfigurationsraum 55

5.1 Einleitung ................................ ................................ ................................ ....................... 55

I NHALTSVERZEICHNIS 4

5.2 Elementare freie Spincluster im Realraum ................................ ................................ .... 55

5.2.1 Bedingungen für die Existenz freier Spincluster ................................ ................. 55

5.2.2 Näherungen für kleine Konzentrationen antiferromagnetisch er Bindungen ....... 58

5.3 Entropien der Grundzustandscluster ................................ ................................ .............. 59

5.3.1 Definitionen ................................ ................................ ................................ ......... 59

5.3.2 Näherungen für kleine Konzentrationen antiferromagnetischer Bindungen ....... 61

5.3.3 Wahrscheinlichkeit der Systeme mit trivialer Ergodizitätsbrechung bei

kleinen Konzentrationen ................................ ................................ ...................... 61

5.3.4 Numerische Ergebnisse ................................ ................................ ....................... 62

5.4 Die Magnetisierung ................................ ................................ ................................ ....... 67

5.4.1 Einleitung ................................ ................................ ................................ ............ 67

5.4.2 Näherungen ................................ ................................ ................................ .......... 69

5.4.3 Numerische Ergebnisse ................................ ................................ ....................... 69

5.5 Ordnungsparameter und Abstände im Konfigurationsraum ................................ .......... 72

5.5.1 Einleitung ................................ ................................ ................................ ............ 72

5.5.2 Ordnungsparameter ................................ ................................ ............................. 72

5.5.3 Abstände im Konfigurationsraum ................................ ................................ ....... 75

5.5.4 Geometrische Interpretation der Ordnungsparameter ................................ ......... 78

5.5.5 Näherungen ................................ ................................ ................................ .......... 80

5.5.6 Numerische Ergebnisse ................................ ................................ ....................... 85

5.6 Konsequenzen für den Realraum ˘ Spinketten und Spincluster ................................ .... 96

5.7 Zusammenfassung der konzentrationsabhängigen Veränderungen im

Konfigurations- und Realraum ................................ ................................ .................... 102

5.7.1 Zusammenfassung der Effekte in den verschiedenen

Konzentrationsbereichen ................................ ................................ ................... 102

5.7.2 Diskussion der Effekte im Modell der Spinketten und -cluster ........................ 109

6 Die Energielandschaft 111

6.1 Allgemeine Struktur der En ergielandschaft ................................ ................................ . 111

6.2 Entartung der Täler im Konfigurationsraum ................................ ............................... 115

6.3 Clustermodelle ................................ ................................ ................................ ............. 117

6.3.1 Einleitung ................................ ................................ ................................ .......... 117

6.3.2 Random Walks im Konfigurationsraum ................................ ............................ 117

6.3.3 Eigenwerte der Übergangsmatrix ................................ ................................ ...... 119

6.3.4 Einfache Clustermodelle ................................ ................................ ................... 121

I NHALTSVERZEICHNIS 5

7 Zusammenfassung 125

Literaturverzeichnis 129

Abbildungsverzeichnis 133

A Mittlere Magnetisierung völlig unkorrelierter Spinkonfigurationen bei endlichen

Systemen 137

B Berechnung der Zustandsentropie und der mittleren Clusterausdehnung für das

Spinketten-Modell 140

C Abschätz ung der Eigenwerte eines unstrukturierten Referenzsystems 142

I NHALTSVERZEICHNIS 6