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Glava 1

Uvod

Samoorganizacija magnetnih cestica je atraktivna istrazivacka tema u ko-
joj se istrazuje kako neuredeni skup magnetnih cestica moze da formira ure-
denu strukturu u okviru geometrijski ograni¢ene sredine. Interakcija koja
postoji izmedu svakog para magnetnih Cestica jeste magnetska dipol-dipolna
interakcija [1]. Primene struktura formiranih od magnetnih ¢estica su brojne.
Izdvajaju se primene u nanoelektronici, nanomedicini i biotehnoloskim disp-
ciplinama. Na primer, u nanotehnologiji, mesavine samoorganizovanih mag-
netnih nanocestica mogu dovesti do formiranja veoma jakih magneta [2,3].
Interakcija izmedu magnetnih planarnih slojeva moze dovesti do izuzetnih
trodimenzionalnih (3D) struktura sa velikim potencijalom za primenu u mi-
krofabrikaciji 3D elektronskih naprava [4|. Detaljno su ispitana osnovna sta-
nja mikrostruktura u ferofluidnim monoslojevima, gde se upravo magnetska
dipol-dipolna interakcija uzima kao osnovna interakcija [5]. Zanimljive su
primene u biologiji. Neke bakterije imaju osobinu stalne namagnetisanosti
i nazivaju se magnetotakti¢ne bakterije |6|]. U biohemijskim disciplinama,
elasti¢ne interakcije éelija mogu se modelovati interakcijama sli¢cnim magnet-
skoj dipol-dipolnoj interakeiji [7]. Vratimo se sa mnogobrojnih primena na
stanoviste teorijske fizike. Puno razumevanje magnetskih interakcija je iza-
zovno usled toga $to je magnetska dipol-dipolna interakcija dugodometna i
anizotropna. Prema tome, za teorijsku fiziku je veoma korisno ispitivanje mi-
krostruktura formiranih od samoorganizovanih sferi¢nih magnetnih cestica.
Polazna tacka ovog master rada jeste rad dat u referenci |8]. U tom radu
ispitivane su strukture najniZe energije (osnovno stanje) formirane od mag-
netnih Cestica, bez prisustva spoljasnjeg magnetnog polja. Uzima se u obzir
samo dipol-dipolna interakcija izmedu svakog para Cestica. Pokazano je da
je za mali broj Cestica (N<4) osnovno stanje lanac. Za srednji broj Cestica
(3< N <14), lanac se zatvara u prsten. Na kraju, za dovoljno veliki broj
Cestica (N> 13) osnovno stanje nastaje slaganjem prstenova. Jasno se uo-



Cava prelaz izmedu tri tipa struktura sa porastom broja cestica N, pri ¢emu
je lanac jedno-dimenzionalna (1D) struktura, prsten 2D, a naslagani prste-
novi 3D strukture. Predmet ovog master rada je ispitivanje 3D struktura
osnovnog stanja samoorganizovanih magnetnih cestica. Prvo ¢e se detaljno
ispitati magnetska dipol-dipolna interakcija radi boljeg razumevanja samo-
organizacije magnetnih Cestica koje interaguju ovom interakcijom. U tom
smislu, posmatrace se dve magnetne cCestice koje interaguju ovom interak-
cijom i to u dva slucaja: 1) Na zadatom rastojanju koje je fiksirano, ali
se medusobna orijentacija dipolnih momenata moze menjati. 2) Sa zada-
tim fiksiranim dipolnim momentima, ali se rastojanje moze menjati. U tezi
¢e biti ispitano kada se javlja privla¢na, a kada odbojna interakcija izmedu
dva dipola. To je vazno za razumevanje kako se Cestice slazu minimizujuci
potencijalnu energiju strukture. Postoje tri specifitna nacina slaganja pr-
stenova (AA/AB/AC slaganje), te razmatramo AA, AB i AC tube. Osim
tuba, razmatramo i helikse. Tube su definisane polupre¢nikom prstena ili
brojem ¢estica (postoji relacija koja jednozna¢no povezuje ova dva parame-
tra), a heliksi su definisani polupre¢nikom i korakom zavojnice duz pravca
orijentacije. Geometrijsko ogranicenje iz naslova rada znaci da su strukture
konfinirane unutar odredenog poluprec¢nika. Cilj je napraviti odredenu struk-
turu i prorac¢unati njenu energiju usled magnetskih dipol-dipolnih interakcija
svakog para Cestica te strukture. Pravljenje strukture zna¢i da treba sva-
koj cestici dodeliti koordinate polozaja i komponente magnetskog dipolnog
momenta, u Dekartovom koordinatnom sistemu. U radu koji nam sluzi kao
polazna osnova pokazano je da prsten ima minimalnu energiju kada su dipolni
momenti Cestica orijentisani tako da prave zatvorenu petlju. Time se mini-
mizuje ukupni vektor magnetizacije strukture i postiZe minimalna energija.
Nasa hipoteza je da i 3D strukture imaju minimalnu energiju za istu orijen-
taciju magnetskih momenata cestica. Prvo ¢e biti potvrdena ova hipoteza, a
potom ¢e biti pravljene struktura sa takvim optimizovanim komponentama
dipolnog momenta. Osim energije, definisan je parametar gustine pakovanja
koji odreduje koliki je faktor ispune zadatog ograni¢enog prostora cesticama
date strukture. Potrebno je utvrditi da li postoji korelacija izmedu energije i
gustine pakovanja. Hipoteza je da struktura najveée gustine pakovanja ima
minimalnu energiju osnovnog stanja. U sustini, najbitniji cilj jeste poredenje
energija AA tube, AB tube i heliksa na fiksnom poluprec¢niku. Tako se moze
proveriti da li je i kada, heliks energetski povoljnija struktura od tuba. Me-
tode rada ukljuc¢uju proucavanje fizike sistema, izvodenje analitickih izraza za
proracun energije, a potom njihovu implementaciju u nekom programskom
jeziku ili paketu. Odlucili smo se za programiranje numerickih simulacija u
programskom paketu MATLAB. Listing svih napisanih kodova dat je u Glavi
7 i numerisan je nezavisno od ostatka rada radi lakse preglednosti.



Glava 2

Magnetska dipol-dipolna
interakcija

Interakcija kojom modelujemo samoorganizovanje magnetnih sfernih ce-
stica jeste magnetska dipol-dipolna interakcija. Postoji izmedu dve cestice
magnetskih momenata m i ms. Potencijalna energija te interakcije ima
slededi oblik:

— = — =\ = =
Usg (@) —C (m1 3m2) _ 3(m1 7”12) 5(m2 7"12) (2.1)
r r
U gornjoj jednacini, konstanta C iznosi C' = 2 = 10~"H/m, dok je vektor

medusobnog polozaja koji spaja posmatrane dve magnetne Cestice: s =
71 — 73. Rastojanje izmedu Cestica je moduo ovog vektora, |rs| = r. Po-
jednostavicemo potencijal dipol-dipolne interakcije izvodeéi ga za slucaj da
se magnetski momenti m} i mj nalaze u istoj ravni. Tada svaki od njih ima
dve komponente, jednu normalnu na pravac vektora TT;, m,, 1 jednu paralelnu
njemu, m,. PoSto vazi

— =

mi -T2 mipTia

— —

mg - T12 MopT12

— —

mi-may = MinMon + MipMap

Tako da se za potencijalnu energiju dobija:

2
o (ManMan + mipmap) M1 MapT
Usga = 3 -3 5
r r
MinMan — 2M1pMa
=> Uy = C PP

r3

Na sledecoj slici data je skica sistema dva dipola koje analiziramo.
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2

Slika 2.1: Skica sistema dva dipola koji interaguju magnetskom dipol-dipolnom
interakcijom

Izveli smo potencijal dipol-dipolne interakcije za slu¢aj da su magnetski
momenti u ravni. Normalizujmo vrednosti promenljivih u tom izrazu:

C=1|mi|l=|msl=177=[0 0 0],75=[0 1 0

Vektori 7} i m4 zaklapaju uglove 0, i 6, sa pravcem vektora 715. MoZemo
1 2 pa) g 1 2 P 12
pisati m, = mcosf, m, = msinf. Tada izraz za potencijal interakcije po-

staje:
MMy sin 64 sin 8, — 2myms cos 6 cos 6,

Udd:C

ﬁ (2.2)

Ispitajmo kako potencijal zavisi od medusobne orijentacije magnetskih mo-
menata Cestica. Ugao 01 je ugao po kome se skenira u 1000 tac¢aka na celom
opsegu, [0, 27], a ugao 0y uzima odredene vrednosti: 0y = {0, 7/2, m, 37/2}.

Na sledecoj slici prikazan je potencijal dipol-dipolne interakcije dva dipola
zavisno od njihove medusobne orijentacije. FEnergija je minimalna za slucaj
da su dipolni momenti orijentisani u istom pravcu i smeru i to paralelno sa
vektorom 7. Energija je maksimalna kada su dipolni momenti orijentisani

7
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— =teta2 = pi/2
= 0 .
g ==teta2 = pi
) teta2 = 3pi/2
o
[l -1F J
2 1 2 3 4 5 6

tetal [rad]

Slika 2.2: Potencijal dipol-dipolne interakcije sistema dva dipola u zavisnosti
od medusobne orijentacije dipola

paralelno sa vektorom 77%, ali sa suprotnim smerovima. Analogno vazi i za
pravac normalan na pravac vektora @, samo su apsolutne energije vrednosti
manje.

2.1 Prikaz privlacne dipol-dipolne interakcije

U prethodnom izlaganju razmatrana je potencijalna energija dipol-dipolne
interakcije Cestica fiksiranog polozaja, pri ¢emu je varirana medusobna ori-
jentacija njihovih dipolnih momenata. Sada se razmatraju dve Cestice pa-
ralelnih momenata, usmerenih duz y-ose, ¢iji se medusobni poloZaj menja.
Cestica 1, sa dipolnim momentom 7] je fiksirana na poziciji (z,y) = (0,—h)
dok se cestica 2, sa dipolnim momentom mh pomera duz x-ose, sa pozicije
(x,y) = (—=xm,0) na poziciju (z,y) = (+2,,0). Na sledec¢oj slici prikazana
je skica razmatranog sistema.

Podimo od izraza za potencijal interakcije:

mMinMon — lemep

Ugg = C (2.3)

73



Slika 2.3: Skica sistema dipola za prikaz privlacne interakcije

Za normalne i paralelne komponente dipolnih momenata vazi:

x
m, = m-—
r

h
m, = m—
P r

Zamena u izraz za potencijal daje:

Usga =
x? — 2h?

=> Udd = 5

(2.4)

(2.5)

Prilikom privlacne interakcije, potencijal ima negativni predznak. Sa grafika
zavisnosti potencijala od x-koordinate Cestice 2, vidi se da je privla¢na inter-
akcija najjaca kada su Cestice najblize i da simetri¢no slabi sa udaljavanjem
iz tog polozaja. 1z zavisnosti Ugq = Ugq(z) izra¢unava se intenzitet sile duz

x-ose preko:

_dUdd

F, =
dx
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Slika 2.4: Zawvisnost potencijala dipol-dipolne interakcije od poloZaja cestice 2

-2 -1 0 1 2
X

Slika 2.5: Zawisnost sile dipol-dipolne interakcije od poloZaja cestice 2
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2.2 Prikaz odbojne dipol-dipolne interakcije

U ovom primeru ilustrujemo odbojnu interakciju. Postavka je sli¢na kao
u prethodnoj sekciji, samo $to je pozicija Cestice 1, (z,y) = (0,0).

A

‘m1
/’—. /
/
1

N A

y

J
Y

Slika 2.6: Skica sistema dipola za prikaz odbojne interakcije

Potencijal ima jednostavni oblik:
1
Udd - F (26)

Sada dolazi do odbojne interakcije, te potencijal ima pozitivni predznak.
Na grafiku zavisnosti potencijala od x-koordinate Cestice 2 uocava se da je
odbojna interakcija najjaca kada su cCestice najblize. Isto kao u prethodnoj
sekciji, sracunata je zavisnost intenziteta x-komponente sile od x-koordinate
Cestice 2.

11



1 1.2 14 L 16 1.8 2

Slika 2.7: Zavisnost potencijala dipol-dipolne interakcije od poloZaja cestice 2

1 1.2 14 y 1.6 1.8 2

Slika 2.8: Zawisnost sile dipol-dipolne interakcije od poloZaja cestice 2

12



Glava 3

Izvodenje opstih izraza za
sopstvenu 1 unakrsnu energiju u
Leknerovom metodu

Energija strukture sa konac¢nim brojem cestica moze se izracunati direkt-
nim sumiranjem energija dipol-dipolne interakcije svakog para cestica. Za
strukture koje poseduju periodi¢nost duz pravca orijentacije (oznacen kao
z-pravac) primenjuje se Leknerov metod sumiranja dipol-dipolne interakcije,
koji daje energiju beskonacne strukture koja poseduje osnovnu ¢éeliju koja se
periodi¢no ponavlja. Leknerov metod sumiranja energija interakcije sistema
sa periodi¢no¢u u jednoj ili dve dimenzije prezentovan je u radu |9]. U tom
radu prikazano je izvodenje izraza koji odgovaraju dipol-dipolnoj interak-
ciji. NaSa ideja bila je da sprovedemo generalizovano izvodenje Leknerovog
metoda za sisteme koji su periodi¢ni du jednog pravca (du? z-pravca).

3.1 Izvodenje opSteg izraza za sopstvenu ener-
giju u Leknerovom metodu

Definisimo sumu Wy(s), koja je definisana za sve vrednosti m, osim za
m =0

-1

To(s) = 7 O Im| > = Li( S fml e Y |m128> (3.)

Z m#0 m=—o0o m=+1

U prethodnoj jednacini, veli¢ina L, ima fizicki smisao duzine, odreduje peri-
—1 400
odu strukture duz z-pravca. Kako vazi jednakost: > |m|™2 = > |m|™%

m=—oo m=+1

13



onda izraz iz Jedn. 3.1 postaje:

9 +oo
D=7 O ml (3.2
2 m=+1

Izraz za ukupnu energiju interakcije dat je u Jedn. 5 u referenci [9], odakle
uzimamo izraz za sopstvenu energiju:

i[w = 3()?] Wo(s)
=> Eep(s) = %ﬁ:[

Zamenom Jedn. 3.2 u Jedn. 3.3 i na osnovu definicije Zeta funkcije:

+o00
= E m_s
m=1

Eself<s) ==

l\D|>—

2| ol (33)

dobija se opsti izraz za Eg(s):

Pt = 5>

=1

—2

1y

- 2<uf>2] ((29) (3.4

3.2 Izvodenje opsteg izraza za unakrsnu ener-
giju u Leknerovom metodu

Podimo od izraza za unakrsnu energiju iz Jedn. 5 u referenci [9]:

cross Z Z 1“1_] + 3( Va)(ﬁj ’ VE)ETU{ (S) |§:0] (35)

=1 j=1,j7#i

Zadatak je odrediti dve nepoznate funkcije koje se pojavljuju u gornjoj jed-
nacini. Iz Jedn. 2 u referenci [9] dobija se definicija sume W, (s):

S (R

Ova suma rac¢una se upotrebom integralne reprezentacije gama funkcije:

“+oo

—s __ 1 s—1 _—at
a _F(s)/t e~ dt (3.7)

t=0

14



U Jedn. 3.6 prepoznajemo da je:

2 2
—- (£ + i—km
= (i) ()

Dakle, dobijamo izraz koji se vra¢a u Jedn. 3.6:

S Y S B
il _/O ' dat (3.8)

+
LZSF Z/ e (OB (3.9)

Sada zamenimo mesta sume i integrala u jednacini i izdvojimo sumu po m
unutar integrala po dt¢:

+oo
1 p )2 2 2

U, (s) = e ()07 e () gy 3.10
)= gz | ¢ (310

t=0 m

Koristimo opstu formu Poasonove sumacione formule koja glasi:
=+ k=

Y el () _ (T)EG e st )

m=—0oo k=—o00

Primenimo Poasonovu sumacionu formulu, zajedno sa slede¢im jednakostima
do kojih smo dosli posmatrajué¢i Jedn. 3.10, tako da sledi:

U+C:Z,L0:Lz,§0252

Dodajuci ¢lan
oL (7 +m)

pod uslovom koji obezbeduje da je jednak nuli (£, = 0):

k=+o0

1
Ze’(i*m)zte’@@( — ( )2 Z 2Tk (@mhiar)? (3.12)
m k=—00
1 o 1 _(Lft T %k:Jroo iomk—2 _ (2mktesLz)?
=> \Ijrlj(s) = [/23—1—‘(8) / tS e Lz (g) e Lz e At dt
- t=0 h=—o0

(3.13)

15



U ovom koraku, menjamo mesta sume i integrala tako da integral po dt ide
unutar sume po k:

R N D\, (rkiearn)?
= o 2 € /ts—f”/Qe(Lz) e T AL (3.14)

=> Wy(s)

Sada treba resiti integral:

+o0
I= /t5—3/2€—(£)2%—(2”“455“)2dt (3.15)

t=0

Resenje ovog integrala jeste:

s/2—1/4
L, + 2mk)? L2
] = 23/275 ((6 4p;— ) Z) stl/Q (’é-sz + 277']{7’ Lﬁ) (316)

Ovaj izraz moze se pojednostaviti na slede¢i nacin:

L.+ 27k) L. (25-1)/2
=2 ((5 5 ) ) Ko 12 (I@Lzmwleﬁ)

Uvedimo smenu:
€. L. + 27k] Lﬁ = a

7T]'/2 i 2wk - S—
=> Wy(s) = I2T(s) Z ez o2 1)/2[(5,1/2 (o) (3.17)
Z k=—o00

Primenimo uslov &, = 0 tako da se suma po k moze predstaviti kao:

k=+o0 212712 5/2—1/4 k=400
iork-= [ T k Lz P 2mk -
> et (TEE) T e (J2nkl ) = 30 @ pw
k=—o0 p = k=—00
(3.18)

Ako pretpostavimo da je f(k) parna funkcija po k, tada usled:

e eiQﬂ'kLiz + e*i?ﬂ'ki
cos(2mk—) =
L, 2

=> Z e (k) = <2 :Z: cos(27rk%)f(k)) + f(0) (3.19)

k=—00 k=1 Z

16



Dakle, treba odrediti f(0).

kL. (25—1)/2
f(0) = lim (W ) Ky 1 (|27rk\ Lﬁ> (3.20)

k—0 1%

= 0=z (£) 7(+-3)

Dakle, ovako izgleda konacni izraz za sumu reSetke:

4rl/2 IR 2z w2 k2L? s/2-1/4 p
Ui(s) = L23—F(8)2<COS (ZWkL—z)< e ) Ky _1)2 (ZWkL—Z) +

k=1

Lﬁr/m () o (+-3) (321)

Druga nepoznata funkcija iz Jedn. 3.5 jeste:

o—ibo 7 % . 2
:r,f(s) - Lgs Z [(L_z) + (L_z +m)

—S

¢ = (ztmlz) (3.22)

m

Primenimo istu proceduru kao u prethodnom izvodenju prve nepoznate funk-
cije sume resetke, tako da:

—1?7 oo 2 2
Erels) = ;—1%) Ze_i&(HmLz) / ts_le_[(ﬁ) Hztm) }tdt (3.23)
ZS S m

t=0
Sada koristimo kompletnu Poasonovu sumacionu formulu (£, # 0) koja vodi
do:

o—ibp P 11/2

i 2, I omkt€sLz)2
Ere(s) = TIT(s) /tss/ze(;;) ! Z 2R o~ S g (3.24)
P S

t=0 k=00

Prethodni izraz moze se transformisati premestanjem sume izvan i reSava-
njem integrala:

— +00
—i P /2 F2 - 2
Er,g(S) = % Z ol /ts—3/2€—<lf)z)2te_(2 htésls) dt (3.25)
2T(s) = )
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Ovo je finalni izraz za =, ¢(s):

) oo s/2—1/4
Sy S [ SPRR D K12 ()
B L2T(s) 4p? s=1/2

(3.26)
Sledeci korak je primena operatora:

(7t - 7e) (1) - e)

1z raz jedn vnosti uvodimo promenljiv =2 1P = . Prv
de azloga jednostavnosti uvodimo promenljive n* 25” P Z%BPO

4 z
primenimo skalarni proizvod:

0 0 0
(- ve) = (uj o B i ) (3.27)
y z

Mozemo zapisati smenu:

VT

L)
a deo funkcije Z, ¢(s) koji zavisi samo od £, ozna¢imo sa F'(,).
=> Z,¢(s) = Ae " Er T p(g ) (3.28)

Sada delovanjem operatora (11} - 7¢) na Z,¢(s) dobijamo: (1)

0 _ o i(eaz
1 g Sne(s) = 45 (—ix) Ae et p(e,) (3.29)

(2)
9 = ; —i(€zx
i g Ene(s) = g1 (—ig) ATV (L) (3:30)
Y

Ponovo iz razloga jednostavnosti daljeg ra¢una, argument modifikovanih Be-
selovih funkcija dat je sa:

a= (|§ZLZ + 27k| Lﬁ)

nd
15 g Zrels) = pide 67 x

(3)

k=—0c0 2p

(&.L. +27k) L\ ® 72 9K, js(a)
2p P O
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| (L. 2s —1 s=2)/s
S e [( ) (52 )<§ZLZ+27rk)(2 I LK pp(a)+
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Radi dobijanja kompletnog izraza saberimo sve tri komponente. Pre konad-
nog izraza pogodno je zapisati deo c¢lanova koji poti¢u od x,y komponenti
odvojeno od dela ¢lana koji poti¢e od z komponente:

L.+ 27k) L, & 1/2
(€ ) > Ks—1/2(04>

Py = (=) (pjz + 1jy) ( 2

AL o
P, = i [(%) (T) (&L +21k)® PP LK o)+

(&.L. +27k) L.\ 7Y% 0K, 4 5(a)
2p P foJe!

Dakle, kada se skalarni proizvod (E; - V¢) primeni na Z, ¢(s), dobija se:

bd oo . .
(mv&)ar{(S) :Ae—ifp‘? Z 611977 (ny+Pz) (332)

k=—00

Radi jednostavnosti daljeg izvodenja, uvedimo sledece tri promenljive:
_ P
a = <‘£sz + 27‘-]5‘) L_

(&.L. +27k) L.
= 2
p
v = (&L, + 27k)

Izraz u Jedn. 3.32 moze se podeliti u tri glavna ¢lana, koji ée biti anali-
zirani svaki posebno.

Clan #1
b i, 7 — ikns p(25—1)/2
Cy = (=i - PAcT 7 Y~ eihng Ko 1s(a) (3.33)
k=—o00
Clan #2

N too L\ @02 190 g
CQ:Ae—zfp?M; Z etkn= (2_;) ( 52 )7(282)/3Lsz1/2(04)

k=—o00

(3.34)
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Clan #3

8Ks_1/2 (a)

+o0
ud .
03 — Aefzfp-ﬁlu; § : elkﬂzﬂ(%*l)ﬁp o

k=—o00

(3.35)

Sledeci korak je primena skalarnog proizvoda:

V 0 n 0 N 0
§— lu’z aéz lU’z aéy :U’z 862

na Jedn. 3.32, a to dovodi do nastanka novih ¢lanova. U skalarnom proizvodu
postoje tri nezavisna operatora koja deluju na svaki od tri ¢lana {C4, Cy, C5}
¢ime respektivno nastaje devet novih ¢lanova, numerisanih kao Cj;, gde vazi
dajeie{1,2,3},57 €{1,2,3}.

Clan (1.1)

0

+oo
. = ,z‘_>. i s—
L zugf (—z)ug?-?Ae &7 Z e*= g DR (@) (3.36)

k=—o00

Ch

Posto vazi:

0
OEs

finalni izraz za ¢lan C; postaje:

fud foud
6—159'7 — (_ix)e—zﬁp'ﬁ

Ch :Nf(_ ) P —>A€ zép? Z ezknzﬁ(% 1)/2K 1/2( ) (337)
k=—oc0
Clan (2.1)
y 0 N —ig, P - (25—1)/2
021:,%8_@ (=il - P A&7 N et Ko 1p(a)|  (3.38)

k=—o00
Posto vazi: 5

= g
_6*150'? — (_Z'y)e*lfp'?
¢,

finalni izraz za ¢lan Cy; postaje:

021 == /I,Z [L 7A€_Z§p 7 Z ik 28_1)/2KS,1/2<O[> (339)

k=—o00
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Clan (1.2)

C’12 -

s +oo ' I (2s—1)/2 2¢ — 1

'uiﬁ_fz

k=—o00

(3.40)
Kao u prethodnim koracima:

0 = =
—lﬁp'7 — (—4 —ng'7
o€ e (—ix)e

tako da finalni izraz za ¢lan C'5 postaje:

N +oo ' 1’ (2s—1)/2 2 — 1
P

k=—00

Cro = pi i (—iz)

5 (3.41)
Clan (2.2)

P N too L. @s-1)/2 r9. 4 (
O =l 5. [Ae_%”% Soe() (B )R
Yy

k=—oc0 2p
(3.42)
Kao u prethodnim koracima:
0 = =
_ *zgp'ﬁ — <_ *150'7
e = (—iy)e
o0&,

tako da finalni izraz za ¢lan Cyy postaje:

. +oo 4 L. (2s—1)/2 26 — 1
Cly = Iuijluj(_zy) [Ae—zﬁp'7 Z etkn= (_) ( 5 > ’}/(28_2)/3LZKS_1/2(O[)

k=—00 2p
- (3.43)
Clan (1.3)
o . 0K 10()
_ T2 —i&y P2 ikn. 2(2s—1)/2 s—1/2
Ci3 = 1 P Ae 1 k_z:ooe "= 3 R (3.44)
Finalni izraz za ¢lan C43 postaje:
— +oo ‘ aK
012 _ uf,uj(—ix)Ae_zg"‘? Z ezknzﬁ(Zs—l)/QpSa—lo/f(a) (345)

k=—00
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Clan (2.3)

Coy = Mi]a_gy Ae—if_;-ﬁﬂj k:iio eikmﬁ(?s—l)ﬂpaf(—sa—lo/[?@ (3.46)
Finalni izraz za ¢lan (2.3) postaje:
Cay = pl i (—iy) Ae~ & 7 ki e s/ 208}(55—1&/2@ (3.47)
Clan (3.1)
o — o I
Cy = ,ufa—gz [(—i),u]p- P Ae T k_z_:oo ez BTV o (a) (3.48)

Ovde imamo dva dela koja zavise od &, i zato dobijamo dva sabirka unutar
zagrada:

Cqy = (—i) <l75 . ?) MfAe_ié—;'? %

+oo
, 2s —1 L?
Z eikns |:( S )6(25_3)/2 ZKs—l/Q(a)+

S~ 2 2p
0K 1/2()
(2s—1)/2 s—1/2 3.49
Clan (3.2)
o — +00 ‘ I (2s—1)/2 26 — 1
_ .,z —i&) P 2 ikn. [ T2 (2s—2)/3
Con = tige, | A5 2 (2,0) ( 2 )7 Febo-apale)

(3.50)
Sli¢no, imamo dva ¢lana koja zavise od &, i dobijamo dva sabirka unutar
zagrada

o
Oy = pipiAe &7 x

—+o0 _
| L2702 f9g 1N (25— 2 -
2, [_ () (B erosisicantas

k=—o00 2p

LN\ rog 1 0K 1/2(0)

— (Gs=Dfp, p 2 V2D 3.51
(2p> ( 5 ) g P 5 (3.51)
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Cag = lﬁ_ Ae—if_;-ﬁug f eiknzﬁ(Zs—l)/Qpéstl/Q(a) (352)
Y ! Pt Oa

Ponovo imamo dva ¢lana koja zavise od &, i dobijamo dva sabirka unutar
zagrada:

Rud
Cyg = piuiAe 7 x
+o00o
Z ek 25 — 1 [3(25-3)/2 L_g aKs—1/2(a)+
fat 2 2p O

ﬁ(23—1)/2p82Ksl/2<O‘)]

ok (3.53)

Nakon dobijanja svih ¢lanova Cy, 4,5 € {1,2,3}, potrebno je grupisati
slicne od njih.

Grupa 1
Ova grupa sadrzi faktor:

G =Chn +Cy

G = — <E§ . 7) (Z’ . 7) Ne—i& P
+o0

> eFEpETURE () (3.54)

k=—o00

Grupa 2
Ova grupa sadrzi faktor:

(77) 5

Gro = Cia + Oy
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Go = (=) (i - 7) wi A&7 x

+o00 (2s—1)/2
, L 2s — 1
ikn z (2s—2)/3
g eikn (_2/)) < 5 ) v L.Ks 12(a) (3.55)

k=—c

Grupa 3
Ova grupa sadrzi faktor:

(? - 7) 15
Gr3 = Ci13+ Oy

G = (=) (i - 7) wi A&7

+o00
i s—1)2 OKs-12(q)
> gyt (3.56)
k=—0c0
Grupa 4
Ova grupa sadrzi faktor:
(wi15)

Gy = O3y + Cs3

Potrebno je zapisati i jednu zamenu kako bi finalni izraz bio preglednije
napisan,

2s — 1 _ L?\ 0K, 1/2(a) N DKy 159()
= (2s-3)/2 [ Zz 1/2 (25—1)/2 1/2
(B e () F e

Gu = (pip) A&7 x

+oo 2s—1)/2
, L.@7D/2 /956 1\ (25 —2 _
E e'kn= {— ( 5 ) ( 3 )7(23 BI2K, 4 p(a)+

k=—oc0 2/)
LBV 1251 0K _1/5(x)
— (2s-2)/3, = s V2T 4 g 3.57
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Grupa 5
Ova grupa sadrzi faktor:

(/75’ ) i
Gis = Cs

G = (i) (/757) 1 A&7 x

+oo
, 2s —1 L?
Z ezknz |:( S )6(2573)/2_ZKS_1/2(O[)+

= 2 2p
0K _1/2()
(2s—1)/2 s—1/2 3.58

Dakle, izvedeni su opsti izrazi koji definisu sopstvenu i unakrsnu energiju
u Leknerovom metodu. Kada se analizira specijalni slu¢aj magnetske dipol-

dipolne interakcije, date u Jedn. 1 u referenci [9], kao i u Jedn. 2.1 u ovoj

master tezi, za eksponent se uzima s = % Izrazi za sopstvenu i unakrsnu

energiju koji vaze pod ovim uslovom implementirani u programskom paketu
MATLAB.
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Glava 4

Prorac¢un geometrije struktura

Kao §to je istaknuto u uvodu, razmatramo 3D strukture formirane samo-
organizacijom magnetnih cestica. To su tube nastale slaganjem prstenova i
heliksi koji se dobijaju kada se cCestice sloze u helikoidu. U pocetnoj ana-
lizi klju¢no pitanje jeste kako izabrati orijentaciju dipolnih momenata tako
da energija strukture bude minimalna mogucéa. U radu koji nam sluzi kao
polazna osnova [8|, pokazano je da prsten ima minimalnu energiju kada su
dipoli svake od cCestica orijentisani tako da prave zatvorenu petlju. Time se
minimizuje ukupni vektor magnetizacije strukture i postize minimalna ener-
gija. NasSa pretpostavka je da i 3D strukture imaju minimalnu energiju za
istu orijentaciju magnentih momenata Cestica (magnetni momenti se nado-
vezuju i imaju pravac tangencijalan na konturu strukture). Napravljena je
struktura sa dipolnim momentima koji su orijentisani po pretpostavci op-
timalne orijentacije. Zamislimo da je vektor dipolnog momenta smesten u
sferni koordinatni sistem. Uvedene su popravke ovog vektora po ugaonim
koordinatama sfernog koordinatnog sistema (ugao 6 i ¢). Te popravke su uz-
imale vrednosti iz punog opsega, odnosno 6 = [0, 7] i ¢ = [—7, +7]. Za svaku
konkretnu vrednost popravke sracunata je energija strukture. Pokazano je da
je energija najmanja kada su vrednosti popravki zanemarljive. To prakti¢no
znaci da optimalna konfiguracija (konfiguracija najmanje energije) odgovara
pretpostavljenoj. Dipolni momenti su tangencijalni na konturu strukture i
nadovezuju se. Uvedimo termin za ovakvu orijentaciju dipola - optimalna
orijentacija. Provera je konkretno uradena primenom ugradene metode op-
timizacije 1 MATLAB-u (funkcija fmincon koja nalazi minimum nelinearne
funkcije vise promenljivih pod zadatim ograni¢enjima) [10]. Kod celog pro-
grama za optimizaciju dat je u Glavi 7 (Listing kodova). Nakon potvrde o
tome kako treba orijentisati dipolne momente, preslo se na pravljenje Zeljenih
struktura, tuba i heliksa. Jednu konkretnu konfiguraciju tube odreduje geo-
metrijski raspored ¢estica i orijentacija njihovog dipolnog momenta. Dakle,

26



postoji veliki broj razli¢itih konfiguracija tube. Uzete su tri karakteristi¢ne
konfiguracije koje predstavljaju specijalne sluc¢ajeve. Na osnovu kristalograf-
ske terminologije, gde postoje nazivi za odredeno slaganje molekula, uzeti su
nazivi AA, AC i AB tuba. Na sledec¢oj slici prikazana je Sema ove tri tube.

D e = U P -
.t 2w
(S
Xk Y

[ —

AA AB

Slika 4.1: Skica tri tipa tuba

Pri rac¢unanju energije beskonac¢ne periodi¢ne strukture Leknerovim me-
todom potrebno je pravilno odrediti osnovnu éeliju. Osnovna éelija predsta-
vlja deo strukture koji se periodi¢no ponavlja duz pravca narastanja. Kod
AA tube prstenovi se slazu jedan preko drugog, tako da su Cestice pozicioni-
rane jedna iznad druge. Njena osnovna ¢elija je jedan prsten sa optimalnom
orijentacijom dipolnih momenata. U AB tubi je situacija malo kompliko-
vanija. Naime, osnovnu celiju ¢ine dva prstena. Izmedu svake dve Cestice
donjeg prstena ugnjezdena je po jedna Cestica gornjeg prstena. Dipoli su
takode optimalno orijentisani. AC tuba geometrijski je ista kao AA tuba,
samo Sto su dipoli u svakom drugom prstenu orijentisani suprotno od dipola
iz njemu prethodnog, ta¢nije dolazi do alterniranja orijentacije dipola. Oni
su tangencijalni u odnosu na konturu strukture, ali u svakom neparnom pr-
stenu usmereni su na jednu stranu, a u svakom parnom prstenu na suprotnu
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stranu. Kod AC tuba, osnovna ¢elija je sac¢injena od jednog takvog para pr-
stenova. Manipulacijom milimetarskih magnetnih Cestica i slaganjem u ove
tri konfiguracije tuba, stekla se inicijalna pretpostavka o njihovoj energetskoj
povoljnosti. Pretpostavka je da je AB struktura najmanje energije i zato je
nazvana - stabilna konfiguracija. Najnepovoljnija je AA tuba. Kao Sto je
pokazano u uvodnom delu gde je ispitana interakcija dva dipola, najjace od-
bijanje (maksimum potencijalne energije) javlja se kada se ¢eono dodiruju
dva dipola iste orijentacije. Prema tome, AA tuba je nestabilna konfigura-
cija. Za AC tubu je oc¢ekivano da je izmedu ova dva ekstrema, pa je nazvana
metastabilna konfiguracija. Takode, manipulacijom milimetarskih magneta
uoceno je da se magnetne Cestice mogu slagati tako da formiraju heliks, pa
su prouceni i heliksi. Dakle, jednostavnim eksperimentom sa magnetnim
Cesticama doslo se do ideje o relevantnim konfiguracijama koje su potom
simulirane na raCunaru. Prvo je potrebno objasniti formiranje struktura.

Radi normalizacije fizickog sistema koji razmatramo, uvedene su dimenzi-
ona i energetska skala. Po dimenzionoj skali, prec¢nik svake od cCestica jednak
je d = 1. Rastojanje izmedu dve Cestice racuna se od centra do centra, pa
je tako rastojanje izmedu dve cCestice koje su u ¢eonom kontaktu jednako
jedan. Sa druge strane, veoma je prakti¢no uvesti i energetsku skalu, tako da
se energija ne izrazava u dzulima ili elektronvoltima nego kao |a. u.|. Ener-
getska skala definisana je preko Ugq = Cd—7§l2 koja fizicki predstavlja odbojni
potencijal za dva paralelna dipola u ¢eonom kontaktu. Takode, vrednosti
dipolnog momenta su normalizovane tako da je || = 1.

Sada ¢emo objasniti formiranje geometrije struktura. Za sve tri vrste
tuba osnova je prsten formiran od magnetnih cestica. Na sledecoj slici data je
Sema geometrijske postavke na osnovu koje je izvedena relacija koja povezuje
poluprec¢nik prstena i broj cestica.

Uzmimo da prsten formira N Cestica koje se dodiruju. Ugaoni razmak dve
uzastopne Cestice iznosi A = 27 /N. Za proizvoljnu i-tu Cesticu definisan
je njen ugaoni polozaj meren u odnosu na pozitivhu x-poluosu, 6; = z%’r
Posmatrajmo pravougli trougao ABC sa Sl. 10. Kako je rastojanje izmedu
Cestica jednako jedan, to je duzina BC' = % Vaze relacije:

. 1
sm(oz)—ﬁ
i T
2 =20 =>a = —
S

Dakle, relacija izmedu poluprecnika prstena i broja Cestica jeste

- 1
 2sin(L)

R
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Slika 4.2: Skica osnovnog prstena

Sa slike se jasno vidi kako se mogu odrediti x i y koordinata proizvoljne
Cestice.

4.1 AA tuba

Osnovna ¢elija je prsten sa Cesticama optimalne orijentacije dipola. Sle-
deéi skup jednacina definie koordinate cestica, i = 1, V.

€T, = ;COS (@)
" 2sin (%) N

1 . <2m')
;= —————Sin | —
4 2sin (]1\,) N
Zi = 0 (41)

=
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Dipolni momenti definisani su na slede¢i nacin, i =1, N.

= cos szrﬂ
P = N 2

. 271 L T
Hy; = Sin N B
fy, = 0 (4.2)

Perioda duz z-ose koja se koristi u Leknerovom metodu je L,. U ovom
sluc¢aju iznosi L, = 1.

4.2 AB tuba

Osnovna ¢elija je par prstenova sa Cesticama optimalne orijentacije dipola.
Imamo dva skupa jednacina, jedan je skup jednacina za donji i drugi za gornji
prsten. Za donji prsten koordinate Cestica su definisane na slede¢i nacin:

()
T 23@'71(]1\,)605 N

1 ) <2m’)
;g = —————8in| —
4 2sin (%) N
zi = 0 (4.3)

Javio se problem odredivanja z-koordinate Cestica u gornjem prstenu koji
je reSen na sledeé¢i nacin. Posmatrajmo dve proizvoljne cestice iz donjeg
prstena (Cestice A i B) i jednu Cesticu iz gornjeg prstena (Cestica C) koja
je ugnjezdena izmedu njih dve. Kako je rastojanje AC' = BC =1, to se iz
tog uslova moze odrediti za koliko su pomerene cestice iz gornjeg prstena u
odnosu na cestice iz donjeg prstena, duz zpravca:

Az =/1— (x4 —10)? — (ya — yo)?

Za gornji prsten koordinate Cestica su definisane na slede¢i nacin:

T = ;cos (@Jrl)
o 25in(%) N N

1 , <2m' 7r)
Y = ————S8in | — + —

zi = Az (4.4)

Za AB tubu vazi L, = 2Az = 2\/1 —(za—x0)" — (ya —ye)>.
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4.3 AC tuba

Osnovna ¢elija sadrzi dva prstena gde su Cestice jedna iznad druge, ali
dipolni momenti alterniraju. Za donji prsten vazi:

Tr; =

Yi =

Zi =

Foxi

Hy;

Hz;

U AC tubi je parametar Az = 1. Za gornji prsten vazi:

mcos (

1 ‘
2sin (%) s (

r; =

Yi =

Zi =

Hx;

Hy;

Hoz;

Kako osnovna ¢elija ima dva prstena to vazi L, = 2Az = 2.

4.4 Heliks

1

=

=

2s1n (%) s (
1 .
2sin ( ) s (

N

271
N

2w
N

(4.5)

(4.6)

(4.7)

Prethodno izlozenim skupom formula definisana je struktura tuba. Sada
¢emo prikazati kako se formira heliks. Videli smo da je tuba definisana samo
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jednim parametrom, a to je broj cestica ili ekvivalentno poluprecnik tube.
Heliks je definisan pomocu tri parametra, a to su broj ¢estica, poluprecnik i
ugaoni pomeraj. Ugaoni pomeraj jeste ugaono rastojanje izmedu dve susedne
Cestice u projekciji heliksa na xy-ravan. Projekcijom heliksa na xy-ravan
dobija se prsten kao i kod tuba. Na slici je ugaoni pomeraj oznacen sa 6.

! 3

y

Slika 4.3: Skica poprecnog preseka heliksa

Jednostavno je odrediti x i y koordinatu proizvoljne ¢estice, medutim bilo
je potrebno shvatiti kako se odreduje z-koordinata. U heliksu postoji pomeraj
duz z-ose izmedu svake dve uzastopne cestice. Prva ¢estica ima z koordinatu
jednaku nula, a svaka sledeca je pomerena za istu vrednost Az. Na isti nac¢in
kao kod AB tube odredeno je koliko iznosi ova veli¢ina na osnovu uslova da
je rastojanje dve cestice koje se dodiruju jednako jedinici.

Az = \/1 — [(cost — 0520)> + (sinf — 5in29)2] R?
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Slede¢im skupom formula odreduju se koordinate Cestica u heliksu:
x; = Rcos (if)
y; = Rsin (i)
zi = (1—1)Az (4.9)

Duzina heliksa odreduje njegovu periodi¢nost duz z-ose, pa tako za heliks
napravljen od N dcestica vazi L, = NAz. Korisno je uvesti veli¢inu M =

\/1— (d—ﬁf)2 Dipolni momenti su optimalno orijentisani:

fy, = Mcos (2'9 + E)

2
Ly, = Msin <i9+g)
Az
Moz = E (410)

Bitna osobina heliksa jeste ta da tri parametra koja ga definigu nisu nezavisni
ve¢ su povezani. Naime, jedan namotaj heliksa definiSe prsten u projekciji
na xy-ravan. Ako postoji ukupno [ namotaja, tada je ukupni broj cestica
heliksa jednak: )
i

N = 7 l
. Ovde mora biti zadovoljeno da {N, [} € N. Takode, izabrani poluprec¢nik i
ugaoni pomeraj moraju da budu takvi da ne dolazi do preklapanja namotaja.
Dosli smo do zakljucka da se za fiksnu vrednost 6 polupreénik moze nalaziti
u intervalu R € [Rpyin, Rmaks]- 17 uslova da je pomeraj duz z-ose pozitivna
veli¢ina dobijamo uslov za maksimalnu vrednost poluprecnika pri fiksnom
ugaonom pomeraju:

dz = \/1 — [(cost — c0s20)° + (sinf — sin26’)2] R2>0

=> [(cosf — c0s20)* + (sinf — SinQG)Q] R*<1

Dakle, uslov za maksimalnu vrednost poluprec¢nika pri fiksnom ugaonom po-
meraju jeste:

1
\/(0050 — c0520)* + (sind — sin26)°

Rmaks =

Sa druge strane, uslov za minimalnu vrednost poluprec¢nika je sledeci:

L - ()’
"N (cos — cos20)? + (sind — sin26)”
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Na slede¢im slikama prikazane su geometrije tuba i heliksa, dobijene pro-
racunima u MATLAB-u. Pokazano je kako strukture izgledaju gledane sa
strane i u projekciji na xy-ravan.
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Slika 4.4: AA tuba - struktura u perspektivi sa strane

Slika 4.5: AA tuba - projekcija na zy ravan
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Slika 4.6: AB tuba - struktura u perspektivi sa strane

-2 0 2
X

Slika 4.7: AB tuba -projekcija na xy ravan
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Slika 4.8: AC tuba - struktura u perspektivi sa strane

y
=) —
e

-2 0 2
X

Slika 4.9: AC tuba - projekcija na zy ravan
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Slika 4.10: Heliks - struktura u perspektivi sa strane

Slika 4.11: Heliks - projekcija na xy ravan
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Glava 5

Proracun energije struktura

U prethodnom poglavlju pokazano je kako se formiraju tube i heliksi.
Kada se formira struktura, moze se pre¢i na prora¢un njene energije. Pre
svega, jasno se izdvajaju dva moguca tipa struktura, a to su konacne i bes-
konacne periodi¢ne. Kod konacne strukture se energija sra¢una jednostav-
nim sumiranjem dipol-dipolne interakcije svakog para cCestica, a za prorac¢un
energije beskonac¢nih periodi¢nih struktura koristi se Leknerov metod. Neka
interaguju i-ta i j-ta Cestica. Izraz za potencijal njihove interakcije jeste:

— — o
U (7) = | 1) gl 75) (15 - )
aa (7)) = | =3 3

Napisana je funkcija dipole.m koja ra¢una potencijal interakcije para Cestica.
Bitno je napomenuti da se energija izrazava po Cestici. To znad¢i da se sumira
potencijal interakcije svakog para Cestica, pa se ta vrednost podeli sa brojem
Cestica, a time se dobija srednja vrednost energije po Cestici, £. Ovo se mora
uraditi da bi se strukture mogle porediti po ovako sracunatoj energiji. Ako
se ne bi racunala energija po Cestici, onda se ne bi mogle porediti strukture
sa razli¢itim brojem cestica. Medutim, uoceno je da kod konac¢nih struktura
postoje efekti krajeva. Tako se doSlo na ideju da se racuna ne samo srednja
energija po Cestici, veé¢ i da se rac¢una energija srednje Cestice. To znadi da se
uzima Cestica koja je u sredini strukture, ako je N ukupan broj, njen indeks
jei = % i sracuna dipol-dipolna interakcija te srednje Cestice sa svakom od
preostalih Cestica strukture. Ta energija oznacena je u kodovima simulacija
kao EO. Prethodno predstavljeni metod proracuna energije je referentan
zato Sto primenjuje direktno sumiranje dipol-dipolnih interakcija. Bilo je
korisno implementirati ga za sve ispitivane strukture zato Sto se poredenjem
sa rezultatima ovog metoda moze proveriti ispravnost implementiranog Lek-
nerovog metoda. Sto se tice Leknerovog metoda, ukupna energija strukture
data je kao zbir sopstvene (Eself) i unakrsne (Ecross) energije.
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Sopstvena i unakrsna energija racunaju se u okviru osnovne celije date
strukture, pri ¢emu je N ukupan broj cCestica osnovne éelije. Sopstvena
energija rac¢una se na slede¢i nacin [9]:

1Y (1= 3u3¢(3)
= ~ (5.1)

z

E, self —

Unakrsna energija racuna se na sledec¢i nacin |9|:

Zi;&j Ucross (?Za 7‘_;, m, /7)]’; Lz)

D) cross —
N

(5.2)

U gornjem izrazu je sa Ut oss (ﬁ,r_j),m,ﬁj,Lz) oznacena funkcija koja
raCuna unakrsnu energiju dipolne interakcije Cestica i,j pri ¢emu je i # j.
Sada ¢e biti detaljno prikazana ova funkcija. Uvedimo prvo sledece velicine:

7 = (T‘Xi — x> Ty; — Tyi O)

Z=Ty =Ty

to = (fhas Hy, 0)
21z
N, = I
2mp
Mo = I,

Bitno je napomenuti da postoje dve varijante izraza za U U Zavisnosti
od toga da li je ispunjen uslov 7 # 0. U slu¢aju da pomenuti uslov vazi,
unakrsna energija definisana je preko cetiri sume:

Ucross = Sl + SZ + SS + 84

U tim sumama figuriSe modifikovana Beselova funkcija druge vrste, nultog i
prvog reda oznac¢ena sa Ko (kn,) i Ki(kn,) respektivno, pri ¢emu k predstavlja
indeks sumiranja.

— 2 (11! - - = ] 4o
=77 [ b 7)bn 7)o ”m] x Y keos (ki) K (ki)
z P P P
—1672 | (11 - - Hoo
5,2 _ L37T [(:upl 7)p§/“LPJ ?) _ MZiMZj] X Z k’ZCOS (k772> KO(kT]p)
# k=1
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Sy = S

2 20 7) (A7) Figy - i
L, P! p

—1672 (1, - 7) 1ty + (- 7)

S, =
o p

+oo
o o Z k?sin (kn.,) K1 (kn,)

k=1
Dakle, prikazali smo kako se racuna unakrsna energija u slucaju da vazi
7 # 0. Kada je 7 = 0 unakrsna energija racuna se preko jedne sume [9]:

—
.t =2 z: z: " R
Usross = — ('up‘ MPJL? Hault J) {1/} (Liz) + 73cos (’Né) sin™3 (wi)]

gde " (ﬁ) jeste tetra-gama funkcija. Na sledeé¢im slikama prikazana je

zavisnost energije beskonacnih periodi¢nih tuba od poluprec¢nika i od broja
Cestica. Kao §to je i o¢ekivano, najmanju energiju na datom poluprecniku
(pri datom geometrijskom ograni¢enju) ima AB tuba, najveéu ima AA tuba,
dok je energija AC tube izmedu ova dva ekstrema.

'1.6 I T T T
tr o AA tuba
18; o AC tuba
2%. “““ o AB tuba
1% ¢ ‘.’0/
&°—2 2F .'%“ 7
v °
-2.4¢ °o, .
% 0,0“0- -
2.6} % o o
Q.'.‘ o
2.8 2 4 6 8 10

Radijus prstena

Slika 5.1: Zavisnost energije AA/AC/AB tuba od radijusa prstena
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Slika 5.2: Zavisnost energije AA/AC/AB tuba od broja kuglica u prstenu

5.1 Skaliranje energije struktura

Implementirana su dva metoda za proracun energije struktura - direktni
za konacne i Leknerov za beskona¢ne strukture. Cest problem statisticke
fizike i fizike kompleksnih sistema jeste skaliranje. Skaliranje pokazuje kako
se osobine sistema menjaju povecavanjem njegove veli¢ine i slozenosti. U
konkretnom sluc¢aju tuba i heliksa, potrebno je ispitati kako se energija ovih
struktura skalira sa pove¢avanjem broja Cestica. Da li se povecavanjem ko-
nacne strukture moze u beskonac¢nosti posti¢i energija sracunata za besko-
nacnu periodi¢nu strukturu? Ukoliko se ispostavi da je to moguce, implemen-
tirani Leknerov metod je ispravan. Sa druge strane, ispitujemo skaliranje §to
znaci da odredujemo na koji nacin ¢e pove¢avanjem konacne strukture njena
energija konvergirati ka energiji u beskonacnosti. Na slede¢im slikama prika-
zano je kako se smanjuje razlika izmedu energije konacne strukture i energije
beskonacne, sa pove¢anjem broja Cestica u konac¢noj strukturi. Potrebno je
da se razlika izmedu energije konacne i beskonacne strukture smanjuje, ali
tako da energija konac¢ne strukture konvergira sa gornje strane, odnosno da se
data razlika sve viSe i viSe smanjuje, dok sa gornje strane ne iskonvergira ka
energiji beskonac¢ne strukture. U radu [8] pokazano je da je minimalna ener-
gija beskonacne ravni sa magnetnim cesticama jednaka FE,;, = —2.759 tako
da je bilo jako korisno znati ovu vrednost jer ona odreduje minimum koji se
ne sme probiti pri prorac¢unima energije bilo koje strukture koju analiziramo.
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Za nas sistem ocekivano je da skaliranje bude opisano slede¢im zakonom

[8]:
(Ef — E;) & By x N©

Kada se gornja jednakost logaritmuje dobija se:
log (Ef — Ep) o< —alog N + log Ej

Prema tome, ako se razlika energija (Ey — Ey) i broj Cestica konac¢ne struk-
ture N logaritmuju i prikazu kao y i x osa, respektivno, dobic¢e se linearno
opadajuca zavisnost. Na osnovu rezultata skaliranja za tube i za heliks,
zaklju¢ujemo da je Leknerov metod validan, kao i da vazi izneti zakon o
skaliranju.

10° ' ' |
1. ——AC tuba
10_ [ ) , o, @i AB tuba
” U I AA tuba
107k ]
]
=10 -
oy e ]
-5
10 ' ' I
10' 10° 10° 10° 10

Broj kuglica

Slika 5.3: Skaliranje AA/AC/AB tuba
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Slika 5.4: Skaliranje heliksa

5.2 Korelacija energije i gustine pakovanja

U razmatranjima struktura, parametar koji je relevantan jeste gustina
pakovanja. Za naSe strukture definisan je na sledeé¢i nadin:

b=
Suk

Ovo je bezdimenzioni parametar koji predstavlja odnos povrsine koju zau-

zimaju Cestice i ukupne povrsine date strukture. Na sledeco]j slici prikazan

je raspored Cestica pri kome one zauzimaju najveéu mogucu povrSinu. Ovaj

slucaj je referentni i za njega ¢e biti izvedena vrednost parametra gustine

pakovanja, ®.s. U crveni trougao ulazi tac¢no tri puta po Sestina jedne

v S Y 2 .. .
Cestice. PovrSina jedne cCestice jeste S, = % m = 4. Povrsina dodeljena
. ” . . 2 . .

Cesticama (zauzeta povr§ina) jednaka je S = %% 7 = 5. Kako je crveni trou-
gao jednakostrani¢an, njegova povrsina iznosi Sy = \/T; Dakle, maksimalna

gustina pakovanja iznosi:
T

(I)mas:_
k We

U slucaju tuba ocigledno je da na fiksnom geometrijskom ogranic¢enju
(fiksnom polupre¢niku), AB tuba ima ve¢u gustinu pakovanja od AA tube,
a i da ima manju energiju. Naime, kod AB tuba se uocava elementarni

~ 0.91
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Slika 5.5: Ilustracija slucaja maksimalne gustine pakovanja

trougao (prikazan na prethodnoj slici koja pokazuje sluc¢aj najvece gustine
pakovanja) dok kod AA tube imamo elementarni kvadrat, kao $to vidimo na
sledecoj slici.
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Slika 5.6: Ilustracija gustine pakovanja za slucaj AA tube

Zakljucak je da su kod tuba energija i gustina pakovanja korelisane tako
da veca gustina pakovanja podrazumeva manju energiju strukture. Kod he-
liksa se korelacija ne moze jednostavno odrediti. U tu svrhu napisana je
simulacija koja pri fiksnom polupre¢niku pravi razne konfiguracije heliksa i
za svaku ponaosob ra¢una energiju i gustinu pakovanja. Prvo prikazimo kako
se izvodi formula za racunanje gustine pakovanja kod heliksa. Posmatrajmo
jedan pun obrtaj, odnosno jednu zavojnicu heliksa. Ukupan broj cestica je
N, a broj obrtaja je [. Svaka ¢estica je u odnosu na njoj prethodnu podig-
nuta za Az duZ pravca narastanja. Ukupni pomeraj duz z - ose dobija se
mnozenjem broja Cestica u jednom obrtaju, % i pomeraja po Cestici, Az:

N
h=—Az
l
Cesticama se dodeljuje ugaoni pomeraj iz opsega [0, 27| pri ¢emu su ti uga-
oni pomeraji linearno ekvidistantni. Tako se prakti¢no parametrizuje jedna
zavojnica heliksa. Na taj nacin se dobijaju koordinate proizvoljne Cestice:
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z = Rcosf
y = Rsinf
9 h

Z:%

(5.3)

Odredimo duzinu luka koji odreduje jedan pun obrtaj heliksa, na sledeci

nacin:
- 7 A dy ? dz 2d
—/ (&) (&) « (&)

: dz 2 dy 2 2 : : dz 2 h? :
Kako je (d—¢) + (d—¢> = R” i kako je <%) = 13, to sledi:

27
h? 5
= 2 - — 2 2
l /\/R + 5300 \/ (27R)? + h
=0

. Sada kada je poznata duzina luka jednog obrtaja, vratimo se na izvodenje
formule za gustinu pakovanja:

N N s
14 4

P = -t 4
lh Z%Az Az

Konacno, izraz za gustinu pakovanja kod heliksa je:

T
o = S (pmaks

44/ (27 R)* 4+ h2Az

Simulacija je realizovana na slede¢i nac¢in. Uzimaju se razlic¢ite konfigura-
cije beskona¢nih periodi¢nih heliksa pri fiksnom polupre¢niku R. Zadaje se
ukupni broj ¢estica N i odredeni opseg vrednosti za broj obrtaja [. Ugaoni
pomeraj se odreduje kao:

2wl
- N

. Kako je parametar [ zadat preko niza vrednosti, to i ugaoni pomeraj pred-
stavlja niz razli¢itih vrednosti. Za svaku od vrednosti 6 proverava se da li je
data konfiguracija validna. To se postize pozivom funkcije costValue, koja je
data u Glavi 7 (Listing kodova).

Prvi uslov jeste provera da li je sama konfiguracija geometrijski ostva-
riva (nema preklapanja susednih zavojnica heliksa), a drugi uslov koji mora

b

0
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vaziti jeste da ukupni broj cCestica nije deljiv sa teku¢om vredno$éu broja
obrtaja zato $to to obezbeduje da nema ponavljanja osnovne ¢elije u Lekne-
rovoj sumi, veé¢ je osnovna celija za dati par vrednost (N,[) jedinstvena. Na
pocetku nismo pazili na ovaj uslov i to je dovodilo do divergencije Leknero-
vih suma, a kada je taj uslov uveden tada su Leknerove sume konvergirale.
Kada data konfiguracija ispuni trazene uslove, za nju se izra¢unaju energija
i gustina pakovanja. Snimljeni rezultati se programski ekstrahuju iz fajlova
i svi zajedno prikazuju na jednom grafiku koji pokazuje zavisnost energije i
gustine pakovanja od koraka duz z-ose, za razli¢ite konfiguracije beskonac¢nih
periodi¢nih heliksa, na fiksnom polupreé¢niku R. Bilo je problemati¢no iza-
brati broj cCestica i broj obrtaja tako da se pokrije pun opseg, sve do tacke
minimalne energije posle koje dolazi do preklapanja zavojnica heliksa i od
koje viSe nijedna konfiguracija nije moguca. Uoceno je da u okolini tacke
minimuma energije vazi sledeé¢i odnos izmedu ukupnog broja cestica i broja
obrtaja, % ~ 10.58333 = X. Kako bismo izbegli problem deljivosti ukupnog
broja cestica i broja obrtaja, resenje je nadeno u uzimanju prostih brojeva.
Dakle, da rezimiramo, uzimaju se parovi prostih brojeva (N,[) za koje vazi
odnos

g ~ 10.58333 = X
. Na ovaj nacin je postignuto povecanje broja tacaka koje padaju oko tacke
minimalne energije. Nacrtane su zavisnosti energije i gustine pakovanja od
normiranog koraka heliksa duz z-pravca, %. Kako se ovaj korak smanjuje,
to se viSe tezi ka konfiguraciji sa minimalnom energijom, posle koje vise
nijedna konfiguracija nije moguca usled preklapanja uzastopnih zavojnica
heliksa. Takode, vidi se da ova tacka najmanjeg % odgovara najvecoj vred-
nosti gustine pakovanja. Radi efektivnog prikaza korelacije energije i gustine
pakovanja nacrtana je i zavisnost energije od gustine pakovanja. Sa grafika
zakljuc¢ujemo da su energija i gustina pakovanja kod heliksa takode obrnuto
korelisani, kao i kod tuba.
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Slika 5.7: Zavisnost energije od normiranog koraka heliksa duz z-pravca
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Slika 5.8: Zawisnost gustine pakovanja od normiranog koraka heliksa duz z-
pravea
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Slika 5.9: Zavisnost enegije od gqustine pakovanja

5.3 Poredenje heliksa sa tubama

Posto je pokazana korelacija energije i gustine pakovanja, sledec¢i logic¢an
korak jeste poredenje energije tuba i heliksa. Postavljeno je pitanje, da li
je heliks pri odredenoj konfiguraciji energetski povoljnija struktura od tube.
SraCunata je zavisnost energije od poluprecnika prstena za AA i AB tubu, kao
dva ekstremna slucaja. Na sledecoj slici prikazan je rezultat ovih proracuna.
Pretpostavka je da ¢e ove dve krive zapravo biti anvelope izmedu kojih ée se
nalaziti energija heliksa.

Napisan je program koji za razli¢ite konfiguracije heliksa izra¢unava ener-
giju. Svi ti podaci snimaju se u fajlove i potom se pomoé¢nim programom
sortiraju i dodaju na isti grafik zajedno sa rezultatima prikazanim na pret-
hodnoj slici. Kao ulazni parametri zadaju se ukupni broj cestica N i broj
obrtaja u opsegu [ € [2,10]. Ugaoni pomeraj je fiksiran relacijom

_27Tl
N

. Za jednu fiksiranu vrednost 6 odrede se minimalna i maksimalna moguca
vrednost poluprecnika, Ry, Rmaks- Potom se napravi niz potencijalnih konfi-
guracija heliksa, tako $to se uzima N, = 10 vrednosti iz opsega [Rmin, Rmaks)
koje su linearno ekvidistantno odabrane. Program je napisan tako da pozi-
vom funkcije Costrange(N,theta,R) proverava da li je konfiguracija moguca.
Konfiguracije su moguce sve dok se ne dode do tacke minimalne energije na-

0
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Slika 5.10: Zavisnost energije od poluprecnika za AA i AB tubu

kon koje dolazi do preklapanja uzastopnih zavojnica, tada se petlja prekida
i poziva se funkcija koja racuna energiju beskonac¢nog periodi¢nog heliksa
EnergyHeliz(N, thetal, R1, [). Sratunati podaci upisuju se u fajl. Prakti¢no
se kao rezultat uzima samo minimalna energija za datu vrednost N i dati
poluprecnik R. Kako bi se prebrisao Sirok opseg poluprec¢nika, simulacija je
pokretana za razli¢iti ukupni broj ¢estica, N € [4,27]. Pre dodavanja ovih
rezultata na grafik sa anvelopama, potrebno je sortirati podatke. Napisan
je program koji ih sortira i ¢uva u novim nizovima koji se potom dodaju na
grafik sa anvelopama. Na sledecoj slici prikazana je zavisnost energije od
poluprec¢nika prstena za AA/AB tubu i helikse razli¢itih konfiguracija.

Kako je AA tuba struktura najmanje gustine pakovanja, a AB tuba naj-
vece, heliks je izmedu, tako da je ocekivano da je energija heliksa smeStena
izmedu energija AA i AB tuba na datom polupre¢niku (za dato geometrijsko
konfiniranje).
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02



Glava 6

Zakljucak

U programskom paketu MATLAB napisane su simulacije koje formiraju
3D strukture samoorganizovanih magnetnih Cestica i racunaju njihovu ener-
giju usled magnetskih dipol-dipolnih interakcija,

Realizovane strukture su AA,AC,AB tuba i heliks. Za kona¢ne strukture
energija se racuna direktnim sumiranjem dipol-dipolnih interakcija, a kod
beskonacnih periodi¢nih struktura preko Leknerovih suma.

Nasa hipoteza da i 3D strukture imaju minimalnu energiju za istu orijen-
taciju magnentih momenata cCestica je potvrdena. Sve strukture pravljene su
sa takvim optimizovanim orijentacijama dipolnog momenta.

Iz rezultata zakljucujemo da sva tri tipa tuba imaju negativnu energiju,
Sto znac¢i da su fizicki moguce. Mogu se klasifikovati na slede¢i nacin: 1)
AA tuba ima najvisu energiju - nestabilno stanje, tesko se realizuje manipu-
lacijom milimetarskih magnetnih kuglica; 2) AB tuba ima najniZu energiju
- stabilno stanje, lako se realizuje manipulacijom milimetarskih magnetnih
kuglica; 3) AC tuba ima energiju izmedu ova dva ekstrema - metastabilno
stanje

Poznato je da je problem skaliranja vazan problem u statistickoj fizici,
pa je provereno skaliranje sistema, odnosno kako se sa povecanjem broja
Cestica (slaganjem novih prstenova) moze konvergirati ka energiji sra¢unatoj
Leknerovim metodom za beskonacnu strukturu. Zakljucak je da je Leknerova
suma pravilno implementirana i potvrden je pretpostavljeni zakon skaliranja,
koji vazi za sve ispitivane strukture.

Prora¢unom energije i gustine pakovanja za razli¢ite strukture dobijena
je korelacija ove dve veli¢ine. Energija monotono opada sa smanjivanjem ko-
raka zavojnice heliksa u z-pravcu, Az, sve do tacke kada je dalje smanjivanje
te veli¢ine nemoguce jer dolazi do preklapanja uzastopnih namotaja heliksa.
Ta specificna, minimalna moguca vrednost koraka zavojnice Az, odreduje
najpovoljniju konfiguraciju heliksa pri datom geometrijskom ograni¢enju (na
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datom polupre¢niku). Gustina pakovanja monotono raste sa smanjivanjem
koraka zavojnice heliksa i dostize maksimalnu vrednost u tacki najpovolj-
nije konfiguracije na datom poluprec¢niku. Prema tome, zakljucujemo da
korelacija gustine pakovanja i energije strukture, pri datom geometrijskom
ogranicenju, postoji i pove¢anje gustine pakovanja dovodi do smanjenja ener-
gije. Uradeno je poredenje energija AA tube, AB tube i heliksa, na fiksnom
poluprec¢niku, ¢ime se stice uvid u to koja je struktura najpovoljnija, a ta-
kode je i predviden moguéi prelaz iz heliksa u AB i AA tubu. Uocava se
da sa porastom poluprecnika nastaje specificno oscilovanje energije heliksa u
zavisnosti od poluprec¢nika i to tako da tacka maksimuma energije odgovara
energiji AA tube, a tacka minimuma energije heliksa se nalazi izmedu dve
susedne konfiguracije AB tube.

Nadogradnja ovog rada jeste ukljuc¢ivanje spoljasnjeg magnetnog polja
i ispitivanje njegovog dejstva na date strukture. Mogu se testirati razli-
dinamika sistema. Osim toga, analiza interakcije izmedu dva heliksa je zani-
mljiva zbog analogije sa biomolekulima i njihovim medumolekularnim inter-
akcijama.
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