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Kern . . . . . Be? cr Fo Mg Cu" Ta'®! Th und U
(v3m)

Prozef} (zsp) | (7sm) |(v52n)| Gsp) | (in) | (75n) | (v fission)

Autor . . . | FuBn.3 | FuBn.1 | FuBn.3 | FuBn.3 | FuBn.1 | FuBn.2 FufBin.1

i o (experim.) . 32 30 30 28 22 15 16 —18

ho (theoret.) . . 30 27 24 21 16 11 11

/o, (experim.) 2,13 2,00 2,00 1,87 1,46 1 —

(181/'A)";; . 2,72 2,47 2,12 1,91 1,42 1 —

(181/A)"s . 1,65 1,57 1,46 1,38 1,19 1 =
Tab. 1.

Wenn man annimmt, daf3 die Energie der Kollektiv-
bewegung vor der Nucleonenemission durch die Viskosi-
tit der Kernmaterie bis zum thermischen Gleichgewicht
dissipiert wird, behebt das Modell nicht die Schwierigkeit
einer Erklirung dafiir, daB3 die (y; p)-Prozesse auch bei
den schwereren Kernen noch einige Prozent der (y;n)-
Prozesse ausmachen 9.

Eine ausfiihrlichere Mitteilung und die Diskussion der
Oszillatorstirken (Wirkungsquerschnitte, Kernstreuung)
und Dimpfung (Resonanzbreite) soll a.a.O. erscheinen 1.

Hm. H. Steinwedel, Heidelberg, danken wir fiir
wertvolle Diskussionen.

Die Berechnung der Koeffizienten von T—n geschieht
im wesentlichen durch Spurbildung mehrfacher Produkte
von Pauli-Matrizen. Die praktische Berechnung wird schon
fiir n — 4 auBerordentlich mithsam. So ist es nicht weiter
verwunderlich, wenn Opechowski dabei einige Fehler
unterlaufen sind, die auch in der Berichtigung?2 nicht
restlos ausgemerzt wurden.

Es handelt sich, in der Bezeichnungsweise von Opechowski,
um den Mittelwert des Produktes (ki) (Im) (mk) (kp). Die-
ser muf} statt 72 richtig 1/3(572—474) lauten3. Damit
folgt als Koeffizient von 1/T3 in der obigen Entwicklung
tir F

9 Vgl. z.B. P. Jensen, Naturwiss. 35, 190 [1948]. Ay —'s2(15+ 9780 72 + hohere Potenzen von 7).
10 H Steinwedel u. J. H. D. Jensen, Z. Natur- Fiir die Suszeptibilitiit ergibt sich daraus:
forschg., in Vorbereitung.
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Uber die statistische Berechnung des Curie-Punktes
ferromagnetischer Kristallgitter

Von V.Zehler

Institut fiir theoret. Physik der Justus-Liebig-Hochschule
Giellen

(Z. Naturforschg. 5 a, 344—345 [1950]; eingeg. am 26. Mai 1950)

Im Jahre 1937 wurde ven Opechowskil eine von
Kramers vorgeschlagene Methode zur statistischen Berech-
nung thermischer und magnetischer Eigenschaften ferro-
magnetischer Kristallgitter fiir Temperaturen oberhalb
des Curie-Punktes ausgearbeitet. Ausgehend vcin Heisen-
berg-Modell wird F nach Potenzen von 1/T entwickelt.
Dabei bezeichnet Opechowski mit F den Quoticnten aus
der freien Energie pro Spin und dem Austauschintegral [
und mit T das dimensionslose Verhiltnis der mit dor
Boltzmannschen Konstanten multiplizierten absoluten
Temperatur zu J.

Damit ergibt sich beim kubisch-flichenzentrierten Gitter:

Am Curie-Punkt wird y stark anwachsen, und man wird
mit Opechowski vermuten, daB3 seine ungefihre Lage
durch den hochsten Wert T, gegeben ist, fiir den der Aus-
druck fiir 1/yT verschwindet. Durch einfache Rechnung
folgt:

E,;. + 6: + o S AT

6
YrT=1—p + T

Indem man nach der 1., 2. oder 3. Potenz in T abbricht,
erhiilt man mit Opechowski fiir die Curie-Temperatur T
nacheinander die Werte:

1. Niherung 2. Nidherung
6.0 4,73

3. Niherung

T 4,26

0

Wegen des Rechenfehlers bekam Opechowski fiir das
Polynom 4. Grades keine Nullstelle, was ihn vermuten
lieS, daBB das Verfahren nicht konvergiert (S. 195, l.c.1).
Tatsichlich ergibt sich aber mit den korrigierten Werten
eine Nullstelle bei T.— 4,25, also fast an der gleichen

F — ; .1n l—r 372 3 (32072 — 2374 Stelle wie beim Polynom 3.Grades. Das Verfahren zur
“ 4 T Bestimmung des Curie-Punktes scheint also doch recht gut
- 41Te (9+276 7 — 931 r* 4 646 ). .. 24 konvergieren.

mit
A m-H
Bl 1

(m: Bohrsches Magneton, H: Magnetfeld).

1 W.Opechowski, Physica 4, 181 [1937].

2 W.Opechowski, Physica 6, 1112 [1938].

3 Hrn. Prof. W. Opechowski (University of Bri-
tish Columbia, Vancouver, Canada) sei an dieser Stelle
herzlich fiir die Kontrolle der Ergebnisse gedankt.
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Interessant ist eine Betrachtung der Verhiltnisse beim
einfach-kubischen Gitter. Man erhiilt:

3 6 11 165
7T=1+ ,1:+’,1';._, 5 T g
bzw.
3 3 2 3
VrT=1—p+p =t gp ™t

Damit ergeben sich fiir die Lage des Curie-Punktes fol-
gende Werte:

1. Nidherung 2. Niherung 3. Niherung 4. Niherung
T,= 30 — 2 1,93

Der letzte Wert stimmt iiberraschend gut mit dem Wert
T, = 1,85 iiberein, den kiirzlich W e i 4.5 berechnet hat
in Anlehnung an die Methode von Bethe® und Peierls?7.
Es ist daher zu vermuten, da3 man aus der Opechowski-
schen Reihenentwicklung durch Abbrechen nach der vier-
ten Potenz in 1/T auch fir andere Gittertypen einen
brauchbaren Wert fiir die Curie-Temperatur wird erhal-
ten konnen.

Zum SchluB méchte ich nicht versiumen, Hrn. Prof.
W. D6rin g fiir die Anregungen und Ratschliige bei der
Durchfiithrung dieser Rechnungen herzlich zu danken.

4 P. R. Weil}, Physic. Rev. 74, 1493 [1948].

5 vgl. J. H. van Vleck, Rev. mod. Physics 17, 27
[1945].

6 H A. Bethe, Proc. Roy. Soc. [London], Ser. A
150, 552 [1935].

7 R. Peierls, Proc. Cambridge philos. Soc. 32, 447
[1936].

Zur Diskussion von Kiristallstrukturen'
Von Konrad Schubert

Max-Planck-Institut fiir Metallforschung in Stuttgart
(Z. Naturforschg. 5a, 345—346 [1950]; eingeg. am 3. April 1950)

Bei der Besprechung von Kristallstrukturen wird hiufig
der Begriff der homéopolaren Bindung beniitzt, der aus
der Theorie des Wasserstoffmolekiils stammt und auf die
durch das Austauschintegral gegebene Bindungsenergie
hinweisen soll. Im Hinblick auf die Leistungsfihigkeit des
Bandmodells bei der Strukturdiskussion2:3:4 erscheint es
zweckmiBig, die Gittereigenfunktionen an Stelle der
Molekiilfunktionen hierbei heranzuziehen. Die Ortsampli-
tude vy des Bandmodells

Vi (X) = @ (x) exp 2wik X { z-: %retlsl‘:;l];taol:lvektor
gibt nun zwar im Gitterfaktor ¢ (x) einen Anhalt, Gebiete
beverzugter Anwesenheitswahrscheinlichkeit der Valenz-
elektronen in der Gitterzelle anzunehmen, jedoch fehlt
ihr die Moglichkeit, allgemeine Ortskorrelationen der
Valenzelektronen auszudriicken, weil sie als Einelektro-

1 Nach einem Vortrag, gehalten im Stuttgarter physi-
kalischen Kolloquium am 19. Januar 1950.

2 K. Schubert, Z. Metallkunde 38, 349 [1947].

3 K. Schubert, Z. Metallkunde 39, 88 [1948].

4 K. Schubert, Z. Metallkunde 41 [1950], im
Druck.
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nenfunktion notwendig Unabhingigkeit von der Vertei-
iung der iibrigen Valenzelektronen voraussetzt in dem
Sinn, daB3 die Zweielektronenwahrscheinlichkeit ein Pro-
dukt aus zwei Einelektronenwahrscheinlichkeiten ist. Da
die Ansiitze von Mehrelektronenfunktionen im Gitter zur
Zeit von Interesse sind5:6,7, ist es vielleicht niitzlich in
dem umfassenden Experimentalmaterial, das in Gestalt
erforschter Kristallstrukturen vorliegt, nach Anhaltspunk-
ten fiir eine Ortskorrelation der Valenzelektronen zu
suchen. Elektronenschwiirme einer bestimmten (natiir-
lich unscharfen) Schwarmgitterstruktur werden sich nicht
gleichmiBig durchs Gitter bewegen, sondern gemif3 einer
Wahrscheinlichkeitsamplitude. Man sollte mithin Gebiete
maximaler Anwesenheitswahrscheinlichkeit in der Elemen-
tarzelle annehmen an den Orten, die von den Valenz-
elektronen bevorzugt benutzt werden und die zur Haupt-
sache auBerhalb der Atomriimpfe liegen. Diese Gebiete
werden jedoch bei einer Fourier-Synthese nicht mehr auf-
gelost, entgingen daher bislang der Aufmerksamkeit. Die
ortskorrelierte Elektronenbewegung findet ihr Analogon
in der kooperativen Protonendiffusion in Hydroxyden, auf
die man z. B. durch eine genauere Betrachtung von
Hydroxydstrukturen gefithrt wirds8.

Im folgenden seien einige Strukturbeispiele angefiihrt,
in denen die Annahme einer starken Ortskorrelation der
Valenzelektronen zu einfachen Deutungen fiihrt.

1. Gitter mit Elektronenschwiirmen im A 2(W)-Typ.

a) Die Alkalimetalle und diejenigen Ubergangsmetalle,
welche im metallischen Zustand vermutlich nur 1 Elektron
im Valenzband haben?, sind im A 2(W)-Typ gebaut. Eine
Uberlegung von U. Dehlinger10, leicht abindernd,
kann man etwa wie folgt argumentieren3. Da Elektronen
gleichen Spins sich besonders stark meiden$, ist eine
Schwarmstruktur im A2(W)-Typ moglich. Metalle der
Valenzelektronenkonzentraticn 1 kénnen ein Atomgitter
bilden, das mit dem Schwarmgitter kommensurabel ist
und daher einen Stabilititsgewinn erméglicht.

b) FeSi und mit ihm CrSi, MnSi, CoSi, RhSn, PdGa,
PtGa, AuBe sind im B 20-Typ gebaut, der eine erheblich
verzerrte Abart des NaCl(B1)-Typ darstellt. Nimmt man
auf der kiirzesten Verbindungslinie zwischen Fe und Si
ein Elektron an und wihlt dieses als Ausgangspunkt eines
A 2(W) - Elektronengitters mit den halben Elementar-
translationsvektoren des FeSi, so gelangt man zu einer
plausiblen Erklirung des Typs, die keine Widerspriiche
zur Substanztabelle aufweist, und die gegeniiber anderen
Uberlegungent durchsichtiger und anschaulicher ist.

c) Die Zellen der leichten Verbindungen SiO,(C9) und
SiF,(D1,) sowie der metallischen Verbindungen Cu,O,
Ag,F lassen sich so in Elementarkuben der Kantenlinge

5 F. Bloch, Z. Physik 57, 545 [1929].

6 E. Wigner, Physic. Rev. 46, 1002 [1934]; E. Wig-
ner, F. Seitz, Physic. Rev. 46, 509 [1934].

7 W.Heisenberg, Z. Naturforschg. 2a, 185 [1947].

8 K. Schubert, A Seitz, Z. anorg. allg. Chem.
256, 226 [1948].

9 R.Hoppe, Vortrag im Strukturausschu3 der Deut-
schen Gesellschaft fiir Metallkunde, Clausthal 1948.

10 U, Dehlinger, Chem. Physik der Metalle und
Legierungen, Leipzig, Akad. Verlagsges. 1939.

i1 L. Pauling, A. M. Soldate, Acta Cryst. 1,
212 [1948].



