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Nuklearna magnetska rezonancija  
u kalijevom tantalatu
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Kalijev tantalat 
KTaO3
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STRUKTURA

Kalijev tantalat

• Kristalinična keramika 

• Perovskit 

• Visoka čistoća
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STRUKTURA I SVOJSTVA

Kalijev tantalat

• Kristalinična keramika 

• Perovskit 

• Visoka čistoća 

• Tantal - jezgra spina 7/2 

• Supravodič II. vrste
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Deformacije u kristalima
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SMICANJE

Deformacije u kristalima

• Pomicanje slojeva 

• Plastično ili elastično 

• Neporavnati atomi u kristalnoj rešetki
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MEHANIZAM NASTAJANJA 
DEFORMACIJA

Dislokacije

• Linearni ili jednodimenzionalni defekti 

• Postoje i u nedeformiranim kristalima 

• Preraspodjela dislokacija - dislokacijski 
zidovi

x

y

h

velika udaljenost
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KVANTITATIVNI OPIS  
MAKROSKOPSKIH DEFORMACIJA

Polje naprezanja

• Tenzor ranga 2 

• Dislokacijski zid u  ravniniyz x

y

h

velika udaljenost

εxx ≈
b0

4(1 − σ)h [2 sin ( 2πy
h ) (1 − 2σ + 4π

|x |
h ) e−2π |x |

h + 4πσ sin ( πy
h ) x

h
e−π |x |

h ]
εyy ≈

b0

4(1 − σ)h [2 sin ( 2πy
h ) (1 + 2σ − 4π

|x |
h ) e−2π |x |

h + 4π sin ( πy
h ) x

h
e−π |x |

h ]
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εxx(x, y) εyy(x, y)
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Nuklearna magnetska 
rezonancija
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LARMOROVA FREKVENCIJA

Osnovni princip

Magnetski moment 
jezgre

μ = γℏI
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LARMOROVA FREKVENCIJA

Osnovni princip

Magnetski moment 
jezgre

⃗H0

Uključivanje magnetskog 
polja

μ = γℏI

ili

Zeemanovo cijepanje
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LARMOROVA FREKVENCIJA

Osnovni princip

Magnetski moment 
jezgre

⃗H0

Uključivanje magnetskog 
polja

Precesija Larmorovom 
frekvencijom 

μ = γℏI νL =
1

2π
γH0

⃗H0

ili

Zeemanovo cijepanje

15



Makroskopska magnetizacija

• Reda 1023 nuklearnih spinova 

• mogućua proizvoljna orijentacija 
magnetizacije 

• Vanjsko magnetsko polje 

• termalna ravnoteža

⃗M
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Makroskopska magnetizacija

• Reda 1023 nuklearnih spinova 

• mogućua proizvoljna orijentacija 
magnetizacije 

• Vanjsko magnetsko polje 

• termalna ravnoteža 

•  precesija Larmorovom frekvencijom

⃗M

⃗H0
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Rotacija magnetizacije

⃗M

⃗H0

PULSEVI 

⃗H1
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Rotacija magnetizacije

⃗H0

PULSEVI 

⃗H1

• Moguće zakretanje za bilo koji 
kut (npr. 90° ili 180°)
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Rotacija magnetizacije

⃗H0

PULSEVI 

• Moguće zakretanje za bilo koji 
kut (npr. 90° ili 180°) 

• Elektromagnetska indukcija - 
detekcija signala
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Rotacija magnetizacije

⃗H0

PULSEVI 

• Moguće zakretanje za bilo koji 
kut (npr. 90° ili 180°) 

• Elektromagnetska indukcija - 
detekcija signala 

• Vrijeme relaksacije T1
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Proces mjerenja

Ravnotežno stanje

⃗M

⃗H0

Okomito magnetsko 
polje:  i  pulseviπ/2 π

⃗H0

⃗H1

Akvizicija signala i 
relaksacija 

⃗H0
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HAMILTONIJAN

Struktura NMR spektra

Zeeman

m = - 3/2

m = - 1/2

m = 1/2

m = 3/2

ℋ = − γℏ ⃗I ⋅ (1̂ + K̂) ⋅ ⃗H

Zeeman

e2qQ
4I(2I − 1) [3I2

z − I(I + 1) +
η
2

(I2
+ + I2

−)]+
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HAMILTONIJAN

Struktura NMR spektra

Zeeman Zeeman + kvadrupol
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REZONANTNE FREKVENCIJE

νNMR = νL ± nνQ(3 cos2 θ − 1)/2

νL

νL − νQ
νL − 2νQ

Struktura NMR spektra

νL − 3νQ νL + 3νQ

νL + 2νQ

νL + νQ
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ODSTUPANJE OD KOCKE

Vezanje naprezanja na magnetizam

νQ = A ⋅ (εa −
1
2

εb)
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ODSTUPANJE OD KOCKE

Vezanje naprezanja na magnetizam

νQ = A ⋅ (εa −
1
2

εb)

konstanta proporcionalnosti
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Numerički račun i rezultati
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NEDEFORMIRANI UZORAK

Rezultati

• Jasna centralna linija
 

• Gotovo nema satelita 

• nema deformacija, pa nema 
kvadrupolnih momenata

νL = 61,17 MHz
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NEDEFORMIRANI UZORAK

Rezultati

• Jasna centralna linija
 

• Gotovo nema satelita 

• nema deformacija, pa nema 
kvadrupolnih momenata 

• neuređene dislokacije

νL = 61,17 MHz
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DEFORMIRANI UZORAK

Rezultati

• Sateliti su razmazani i stopljeni 

• kontinuirana ovisnost 
kvadrupolne frekvencije o 
naprezanju
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UDIO DEFORMIRANIH ĆELIJA

Rezultati

• Težinski omjer intenziteta

 

• Rezultat:  

• Važno za buduća istraživanja 

• druge tehnike

W ≈ 4,99
Isatellite

Icentral

W = 1,6 %
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PRILAGODBA KRIVULJE

Rezultati

• Numerički račun krivulje 

• Binning metoda 

• Vizualni fit 

• Rezultat 

• prosječna udaljenost između 
zidova dislokacija oko 80 
ćelija
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Zaključak
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MJERENJA

Zaključak

• Vezanje naprezanja na magnetizam 

• Pojava dislokacijskih zidova prilikom deformacije smicanjem 

• Udio jediničnih ćelija pod utjecajem dislokacijskog zida 

• koristan rezultat 

• teško mjerljiv drugim tehnikama
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NUMERIČKI RAČUN

Zaključak

• Numerički račun NMR signala 

• prosječna udaljenost između dislokacijskih zidova 

• problematika prilagodbe krivulje 

• potencijalno rješenje Monte Carlo metodama
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Jakov Budić

Hvala na pažnji!
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