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Ovaj rad ima za cilj da polazedi od jednostavnog mo-

dela za feroelektrike tipa KDP, ispita neke nove efekte sadr2a-

ne u samora modelu i njihov mogudi uticaj na osobine realnih mate-

rijala. Razlozi za ovo istraSivanje su dvojaki: feroelektrici

kao materijali sa izuzetnint dielektrifinim osobinama su veoma in-

teresantni za tehnoloike primene, all nedovoljno poznavanje

mikroskopskih mehanizama u njima u prilifinoj raeri umanjuje nji-

hovu primenu i Sini je zavisnom od empirije. S druge strane

Izingov model u poprefinom polju, koji de naffl bit! polazna tafika

u istra2ivanju, mo2e se koristiti i za opisivanje niza drugih

fizi2kih fenomena, a i sam po sebi predstavlja jedan od najjed-

nostavnijih raodela kvantne statistifike fizike. Oba ova aspekta

poku§a<Semo da osvetlimo u ovom radu.

U I glavi smo demonstrirali vezu izrnedju feroelektric-

nih osobina kristala tipa KDP i Izingovog modela u poprefinom po-

lju. Ovaj model ved skoro 15 godina pobudjuje paSnju istraSiva-

ca, i II glava rezimira rezultate dosadagnjeg teorijskog rada.

na modelu, kao i eksperiraentalne Cinjenice koje potvrdjuju op-

ravdanost njegove primene na konkretne materijale. Polazedi od

Izingovog modela u poprefinom polju, mi smo u III glavi formuli-

sali novi modelni hamiltonijan, zadrzavajudi samo neke od inter-

akcija. Smatramo da je on bli2i realnom feroelektriku KDP nego

polazni model. Diskutovademo statidke karakteristike modela i

energiju elementarnih ekscitacija kako u oblasti niskih tempera-

tura (IV glava) tako i u okolini tafike faznog prelaza (V

glava). Primenjujudi novorazvijene tehnike dekuplovanja Grino-

vih funkcija, istaknudemo nove efekte, koji nisu mogli biti uo-

Seni standardnim tehnikama i ispitati mogudnost eksperimentalne

provere postojanja ovih efekata.



I GLAVA

FEROELEKTRIK TiPA KDP I I2IHGOV MODEL U POPRECNOM POLJU

Kristal kao sistem velikog broja cestica, najpogod-

nije se tretira metodima statisticke fizike JHIII, LII, LV, TIIJ,

pomodu kojih mozemo dobiti informaciju o makroskopskim osobina-

ma sistema i ne poznajudi detaljno ponaSanje svake Cestice. U

slufiajevima kada sistem nije jako pobudjen (niske temperature,

slaba polja), efekti ponasanja celokupnog sistema interagujudih

cestica se mogu jednostavnije opisati uvodjenjem sistema slabo

interagujudih kvazifiestica koje predstavljaju energetski nisko-

lezeda stanja pobudjenog sistema (elementarne ekscitacije). Na

viSiin temper a turama (ili u jafiim poljima) moramo uzeti u obzir

i interakciju kvazicestica. Dalje pojednostavljenje, karakteris-

ticno za fiziku cvrstog stanja/ sastoji se u tome da se za objas-

njenje pojedinih osobina kristala, formira model na taj nacin

§to se apstrahuju sve osobine koje na datu pojavu nemaju bitni-

jeg uticaja. Pri formulisanju modela osnovni problem je na koji

nacin od mnostva interakcija koje deluju u sistemu, izdvojiti

one koje su bitne za pojavu od interesa, a potom utvrditi i gra-

nice primenljivosti modela. U fizici fivrstog stanja postoji ve-

liki broj manje ili vi§e uop§tenih modela, vezanih za opisivanje

pojedinih fizifikih osobina u odredjenim grupama materijala [K l|.

Ovaj rad se bavi jednim od modela fizike fivrstog sta-

nja, sa ciljem da utvrdi u kojoj meri on moze da posluzi za opi-

sivanje osobina realnih kristala. Stoga demo se u ovoj glavi

zadrzati na nastanku samog modela i zatim pratiti njegov razvoj.

Re£ je o Izingovom (Ising) modelu u poprefinom polju (medjunarod-

na skradenica koju demo i mi nadalje koristiti je IMTF = Ising

Model in the Transverse Field), koji je prvobitno formulisan u

cilju opisivanja feroelektricnih osobina kalijum dihidrofosfata

KH2PO4 (skradeno KDP) i njemu izomorfnih kristala.

Tazni. pie.ta.zi u ($e*Ofc.£e.fe;fUc-tma. Fenomen feroelektri-

citeta je danas precizno definisan i predstavlja pojavu spontane

polarizacije (bez prisustva spoljasnjeg elektrifinog polja) kod



kristala, pri cemu smer polarizacije raoz"e biti preveden u sup-

rotni dejstvom spoljaSnjeg elektrifinog polja JSIII, LVIj. Spon-

tana polarizacija postoji samo u izvesnoj oblasti temperatura,

i na odredjenoj temperaturi T dolazi do faznog prelaza. Sa

porastom temperature, kristal iz faze koja se karakteriSe pri-

sustvom spontane polarizacije (tzv. feroelektricna faza), pre-

lazi u paraelektrienu fazu u kojoj bez prisustva spoljaSnjeg

elektrifcnog polja nema polarizacije. U teoriji faznih prelaza

se velicina koja postoji u jednoj fazi, a u drugoj je identiSki

jednaka nuli, naziva parametar uredjenosti. U teoriji feroelek-

triciteta to je najceSde spontana polarizacija ili neka, njoj

proporcionalna veli£ina.

S obzirom da je teoriji faznih prelaza i kriticnih

fenomena, posvedena obimna literatura poslednjih godina, umesto

izlaganja teorije, pozvademo se na nekoliko referenci. Monogra-

fija |SIV| predstavlja ved klasican pregled podataka iz ove ob-

lasti, dok su modernija dostignuda detaljno izlo2ena u monogra-

fiji JM ij. Dva pregledna clanka |G 6, M 3| se posebno odnose

na fazne prelaze u feroelektricima. Mi demo u nastavku analizi-

rati pojave koje prate fazne prelaze na konkretnom primeru kris-

tala KDP. Prvo demo dati pregled osnovnih podataka, a potom de-

taljnije razmotriti one karakteristifine osobine koje su dovele

do formulisanja IMTF.*

Feroelektrifine osobine KDP otkrili su Bu§ (Busch) i

Serer (Scherer) 1938. godine. Kristal KDP je jednoosni (uniaksi-

jalni) feroelektrik kod kojeg se ispod temperature T = 122K
C

javlja spontana polarizacija u pravcu c-ose. DielektriSna kons-

tanta sledi zakon Kiri (Curie) - Vajsa (Weiss) e = C/(T - TQ)

sve do 250K iznad T , i va2i T - T . (Ova Sinjenica je dugo

godina bila izvor nedoumica u vezi sa vrstom faznog prelaza kod

KDP.) Na temperaturi T anomaliju pokazuju joS elastiSne,

elektro-opticke i piezoelektrifine osobine |J I, F I, Z ij.

Kao jedan od osnovnih izvora podataka o feroelektricima i

danas sluSi monografija |J l|. U njoj su navedene praktidno sve

izvorne reference objavljene pre njenog publikovanja (1962.).

Stoga demo se u prvoj glavi pozivati na originalne reference

samo u onim slufiajevima kada se radi o podacima koji su objav-

Ijeni posle izdavanja |J l|.



SI.I.I. Spontana polarizacija
feroelektrika tipa KDP u funk-
ciji T - Tc JC l|. Pune lini-
je su povucene prema rezultati-
ma aproksimacije klastera JV ij

-15 -10

StJiu.ktuA.0. kx.4,&ta.ta. KV?* Osnovni podaci o strukturi

kristala KDP [J l| su dobljeni difrakcijom x-zraka i neutrona

(ovaj drugi metod je pogodniji za odredjivanje poloSaja atoma

vodonika) . U paraelektricSnoj fazi, kristal ima simetriju tetra-
gonalnog sistema (tafikasta grupa 4"2ra) , dok iscod taSke orelaza

pripada rombifinom sistemu (ta£aksta grupa mm2). Struktura na

sobnoj temperaturi je prikazana na slici 1.2.

SI.I.2. Elementarna delija kristala KDP JJ l|. Ovaj izbor osa
odgova.ra prostornoj grupi I42d. Kiseonifiki tetraedri su poseb-
no obele?.eni.



» Cetiri kiseonika fiine skoro pravilan tetraedar u £i-

jem se centru nalazi fosfor. P i K joni su naizmenicno raspore-

djeni na razmaku c/2 dug pravaca paralelnih c-osi. Izmedju ki-

seonika koji pripadaju susednim tetraedrima poraerenim jedan u

odnosu na drugi za c/4, uspostavljaju se vodonifine veze JH l|.

Ove vodonicne veze grade ravni normalne na c-osu.

o

--0-H

SI. I. 3. Projekcija strukture KDP kristala na (001) ravan. Cifre
oznacavaju koordinate atoma u odnosu na ravan date u angstremi-
ma j N I j .

Neutronska difrakcija pokazuje da su uvek dva proto-
na lokalizovana bli2e jednora od tetraedara, §to je u skladu i

sa hemijskom formulom. Dalje, utvrdjeno je da vodonici imaju

dva ravnotezna polo2aja du2 veze. Rastojanje ovih ravnote2nih
0 0

polo2aja iznosi 0.35A, a duzina vodonifine veze je 2.533±0.07A

|J ij. Iznad T neutronska difrakcija daje sliku raspodele

vodonika "izduzene" du2 veze sa centrom u centru veze (§to do-

pusta razlicita tumacenja pona§anja protona - vidi kraj II glave)



Ispod T se du2ina vodonicnih veza ne raenja, all su sada vo-
C

donici strogo lokalizovani bli2e dva "gornja" ill dva "donja"

kiseonika odgovarajudeg tetraedra u vedini veza. Ovaj raspored

se moze promeniti delovanjem spoljaSnjeg elektricnog polja du2

c-ose. K i P joni se pomeraju u odnosu na svoje poloSaje u pa-

raelektricnoj fazi za 0.0 4A i 0.08A respektivno, u suprotnom

smerovima. S obzirora da se protoni uredjuju u ravni normalnoj

na pravac spontane polarizacije, osnovni doprinos spontanoj po-

larizaciji daju dipolni moment! preostalih jona, all demo poka-

zati da je uticaj protona na fazni prelaz presudan.

Izotop&kl ejjefea-t. Kristal KDP ima dosta izomorfnih

jedinjenja koja se. dobijaju zamenom vodonika deuterijumom, ill

pak K i P srodnim elementima. Ova jedinjenja mogu iraati feroe-

lektricne (vidi Tablicu I.I) ili antiferoelektricne osobine

|B I, J l|. (Predstavnik antif eroelektrika ove grupe je NH,,H2P0lt,

poznat pod nazivom ADP.) Karakteristika cele ove grupe kristala

je veliki izotopski efekat. Pri zameni vodonika deuterijumom,

neke od osobina vezanih za fazni prelaz se drastifino menjaju.

Situacija je postala jasna tek posle rada Samare (Samara) JS 7j

koji je ispitivao ponaSanje kristala tipa K(H D ) PO . Sa po-

rastom x, T raste linearno od 122.5K (x = 0), do 223K

(x = 1). Maksimalna vrednost spontane polarizacije raste od

5X10~ C/m2 do 6.2><10~2C/m2, a suprotno svim ranijim rezultatima

i konstanta Kiri-Vajsa se menja za oko 40%. Ove cinjenice jasno

ukazuju na prirnarni znacaj protonskog sistema za fazni prelaz.

(Oclavde se moze zakljuciti da -je pravi parametar u-

redjonosti vezan za uredjivanje protona u vezama, dok je spon-

tana polarizacija sekundarni efekat. Ovakvi feroelektrici se na-

zivaju "nesvojstveni" feroelektrici |D 5|. Kako kod KDP pravi

parametar uredjenosti i spontaria polarizacija imaju istu simet-

riju |B l|, ove dve velicine su uzajamno proporcionalne tako da

nema razlike u opisivanju faznih prelaza preko bilo koje od

njih dve.)
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-L ti,p faznog pie.ta.za. Pitanje vrste faznog pre-

laza |K I, SIVJ je dugo vreraena bilo otvoreno, jer kriva PS(T)

ima veorna ostar uspon, tako da se smatralo da je re2 o faznom

prelazu II vrste (tzv. neprekidnom faznom prelazu JLIIJ). Danas

je nepobitno utvrdjeno da je red o faznom prelazu I vrste na

atmosferskom pritisku JB 3, S 9, W 2\, all da KDP ima trikritic-

nu tacku |M I u prostoru parametara pritisak, temperatura i

elektrifino polje, na oko 2.5><108P tako da iznad tog pritiska

fazni prelaz postaje fazni prelaz II vrste |B 2, S 9, W 2|.

(Napomenimo da sa daljim povedanjem pritiska dolazi do potpunog

gusenja pojave feroelektriciteta |S 6 .)

Kada se govori o faznim prelazima kod feroelektrika,

jnozemo u principu razlikovati dva tipa faznih prelaza, zavisno

od mehanizma koji dovodi do faznog prelaza JB I, V ij. Prvu

grupu cine tzv. fazni prelazi pomerajnog (displacive) tipa d"iji

je tipican primer fazni prelaz kod BaTiO3 |c 3|,.Drugu grupu

Cine fazni prelazi tipa "uredjeno-neuredjeno" (order-disorder)

a primer su fazni prelazi kod triglicin sulfata (TGS) i KDP.

Kod prvih, pod uticajem anharmonijskih efekata, odredjeni optic-

ki mod oscilovanja resetke (u terminologiji dinamike resetke:

odredjena fononska grana) postaje nestabilan tako da mu frekven-

cija oscilovanja te2i nuli kad ic -*• 0 ("mod se kondenzuje") .

Taj mod oscilovanja se naziva "soft mode" - meki mod. Kada

u -* 0, kristal menja strukturu i atomi ostaju "zamrznuti" u po-

Jozajiraa koji odgovaraju pomeranjima u mekom modu, tako da novo-

nastala struktura poseduje dipolni moment razliSit od nule.

Kod prelaza tipa "uredjeno-neuredjeno", sistem obicno

poseduje permanentne dipolne momente koji pod dejstvom dipol-

-dipol interakcije kao i kratkodometnih sila te2e da se urede,

dok se tome suprotstavlja termic'ka ekscitacija. Ova dva dejstva

su u kompeticiji, i dok na visim temperaturama preovladjuje ne-

uredjenost, na niskim temperaturama je stabilnija faza koja se

karakterise spontanom polarizacijom JSIVJ. Ova dva graniSna slu-

caja mehanizma faznog prelaza se mogu veoma dobro okarakterisa-

ti oblikom potencijala u kojem se kredu joni odgovorni za fazni

prelaz u da torn kristalu. Kod pornerajnih prelaza, joni se kredu

u anharmonijskom potencijalu sa jednim minimunom, dok se kod



8

prelaza tipa "uredjeno-neuredjeno" joni kredu u potencijalu sa

dva minimuma kao §to je prikazano na slici 1.4 |B ij.

V(Q)
V(Q)'

(a) (b)

SI.I.4, Oblik potencijala za slucaj faznog prelaza:
a) Pomerajnog tipa
b) Tipa "uredjeno-neuredjeno"

Ustanovljeni su kvantitativni kriterijumi za ocenu

tipa prelaza (vrednost Kiri-Vajsove konstante, velifiina entro-

pije, itd) [V l|. Po ovira kriterijumima KDP sigurno spada u
feroelektrike sa faznim prelazom tipa "uredjeno-neuredjeno" i-

ako kod njega ne postoje permanentni dipoli ve<5 do pojave dipol-

nih momenata dolazi kao posledica uredjivanja protona. Ideja o

mekom rcodu se mo2e proSiriti. na KDP J B l| ali tada meki mod tj.

ekscitaciju ciji zakon disperzije tezi nuli kad Jc -»• 0, ne pred-

stavljaju fononi ve<5 pseudo-spinska pobudjenja. Druga mogudnost

je da se posraatraju kolektivne protonske ekscitacije kuplovane

sa optickim modom koji postaje mek, ali treba uoSiti da frekven-

cija tog moda ne tezi nuli zbog anharmonijskih efekata, ved

zbog interakcije sa protoniraa |Kll|. Zbog ovoga se poneki put

govori da je fazni prelaz kod KDP meSovitog tipa. Bez obzira

koji se pristup prihvati, bitno je uociti su§tinsku ulogu pro-

tona u saxnom mehanizmu faznog prelaza.

Five te.ofi-ije, $zioe,te.ktii.ka. t-ipa. K.V?. U vreme kada

jo§ nisu bili poznati ni svi eksperimentalni podaci o strukturi

KDP, Slejter (Slater) JS14J je formulisao prvu teoriju za obja§-

njenje faznog prelaza kod KDP. Posmatrao je sistern vodonicnih

veza, postavljajudi dva zahteva: a) da se u svakoj vezi nalazi

jedan i saroo jedan proton i b) da se u blizini svakog tetraedra
mogu naci sarao dva protona. Pripisao je razlifiitim konfiguraci-

jama odredjene energije i izracunao slobodnu energiju pribli2-



nim metodima. Fazni prelaz ima karakteristike kako prelaza prve,

tako i prelaza druge vrste JF l). Ovaj model je kasnije tacno

re§en metodorn matrice prenosa u jednoj i dve dimenzije LIU,

Livj . Kasnije su izvrSene generalizacije u smislu uzimanja u

obzir i manje verovatnih protonskih konfiguracija [T 4, Sllj i

najopstiji tzv, SUS model JSISJ se i cianas fiesto koristi za tes-

tiranje eksperimentalnih podataka JV 4| .

U med j uvremenu se razvio jos jedan metod, veoma efi-

kasan za tuma£enje eksperimentalnih rezultata. To su fenomeno-

loske teorije JG I, F l{. Sinatra se da isti izraz moze da opi§e

slobodnu energiju kako u paraelektricnoj , tako i u feroelektrifi-

noj fazi LIIJ . Slobodna energija se razvija u red po parametru

uredjenosti, a koeficijenti su funkcije temperature. S obzirom

da je slobodna energija skalar, u razvoju se javljaju takve

funkcije pararaetra uredjenosti koje su invarijantne u odnosu na

transformacije simetrije samog kristala |2 ij . pva teorija moze

sa relativno malim brojem parametara da objasni niz eksperimen-

talnih podataka, kao i da predvidja nove makroskopske efekte.

Trebe imati na umu da su fenomenolos'ke teorije ekvivalentne ap-

roksimaciji molekularnog polja JSIVJ sto znafii da daju dobre

rezultate "dalje" od faznog prelaza. Preraa Ginzburgovom

(FMH36ypr) kriterijumu |M l| , oblast temperatura oko faznog pre-

laza u kojoj ne vazi teorija molekularnog polja je obrnuto pro-

porcionalna dometu interakcije. Kod feroelektrika, s obzirora na

dipol-dipol interakciju, ove teorije treba da daju rezultate

koji se slazu sa eksperimentom cak vrlo blizu samog prelaza. Ovo

medjutim, nije sasvim sigurno za slufiaj KDP, jer smo ved istakli

znacaj kratkodometnih interakcija.

Teorije Slejterovskog tipa i fenomenolo§ke teorije

su o(? znaSaja jer mogu da daju nove informacije od interesa za

praksu. One medjutim, ne mogu da objasne izotopski efekat, Sto

znaci da ne daju dovoljnu informaciju o mikroskopskom mehanizmu

faznog prelaza.

tune.tova.nja. pnotona.. U isto vreme kada je nas-

tajala savremena teorija pomerajnih faznih prelaza JC 3|, medju

istra2ivaCima kristala KDP se pod uticajem izotopskog efekta

stvaralo uverenje da u tada§njim teorijama protonski sistem nije
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dobro tretiran i da bi trebalo uzeti u obzir i kineticku ener-

giju protona'. Polaze<5i od eksperimentalnih podataka, Blinc je

1960. godine JB 5\o hipotezu da se proton unutar veze na-

lazi u potencijalnoj jami sa dva minimuma, i sto je jos bitnije

da ima mogudnost da kao laka fiestica tuneluje izmedju ta dva

minimuma.

Ako je potencijalna barijera dovoljno visoka, osnov-

no stanje je dvostruko degenerisano i odgovara lokalizaciji fies-

tice u levoj ili desnoj strani jame. Kada proton tuneluje kroz

barijeru, tunelovanje uklanja degeneraciju i od najniSeg stanja

nastaje dublet koji (Sine dva stanja sa veoma bliskim energijama.

Ostala stanja (Sestice imaju daleko vi§e energije nego Sto je

razlika energija stanja u dubletu JL I]. Eksperimenti ukazuju

da je razmak izraedju ova dya >nivoa reda velicine 200 cm"" , dok

se slededi energetski nivo nalazi na 2000 cm" kod KDP JB 5,

D 2|. U takvoj situaciji se ovaj sistem mo2e dobro aproksimira-

ti sistemom koji ima samo dva energetska nivoa.

KlasiSan dvonivoski sistem se opisuje Izingovim mo-

delom JHIIIJ. Obicno se ova dva stanja predstavljaju svojstvenim
1 " zfunkcijama operatora z-projekcije spina -s •*• S. Interakcija izme-

dju spinova te2i da ih uredi tako da svi pokazuju u istom sraeru,

a ovome doprinosi i spoljaSnje magnetno polje 1? duz z-ose. S

druge strane termifika ekscitacija ima za posledicu da menja

smer projekcije spina. Ako sa I-*-*- ozna5imo interakciju izmene

a sa y magnetni moment koji odgovara pojedinom spinu, hamilto-

nijan Izingovog modela za feromagnetik se defini§e na slededi

nafiin

H » - nm n m (I.I)

De 2en (de Gennes) jt) 2| je intuitivno uodio da se

tunelovanje, koje takodje ima za posledicu prelazak sistema iz

jednog stanja u drugo/ moze prikazati uvodjenjem komponente Sx.

Na postuliranju modela radilo je mnogo autora, medju kojima je

vredno spomenuti od na§ih istrazivaca ekipu iz Instituta "Jozef

Stefan" u Ljubljani na Selu sa dr R. Blincom JB ij i dr Lj.

Novakovida iz Instituta "Boris Kidric" u Vinfii JN ij. Danas je

prihvaden pristup formulisanju modela koji su prvi dali Tokunaga
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(Tokunaga) i Macubara (Matsubara)

zara druge kvantizacije |Tll|.

[T 6| a koji koristi formali-

Fotumut4.6a.nje. ZMTF. Posmatra<5emo samo protonski sis-

tem i smatrademo da je operator energije (hamiltonijan) dobro

definisan jednocesticnim i dvocesticnim interakcijaraa. Uvediroo
operator polja $ na slededi nacin

(1.2)

Ovde su $ , $ talasne funkcije protona lokalizovanog u levoj. . . .
ili desnoj strani jame u i-toj vezi, a a£ i a^ operatori
koji kreiraju protone u levoj ili desnoj strani jame respektiv-

no. U slucaju protona to su Fermi-operatori. Zbog zahteva da se

u vezi moze nalaziti samo jedna fiestica

*L+*L + *D**D m l (I'3)

statistika nije bitna, tako da izvodjenje vaSi i za Boze-Sesticu

kao sto je deuteron. Zanemaridemo prekrivanje talasnih funkcija

koje odgovaraju levoj i desnoj strani jame, sem u slucaju kada

se javljaju u istom cvoru. Koristedi komutacione relacije ope-

ratora i relaciju (1.3) mo2emo definisati operatore

L * /\^A
D D L (1.4)

y/V /\ .̂ XV

(a a - a ar)
L D D L

koji zadovoljavaju sve relacije za komponente operatora spina

1/2. Mi demo ovako definisanu velifiinu nazivati pseudo-spin

|N I | da ne bismo zaboravili njeno fizicko poreklo.

Koristedi operatore (1.4) mo2emo hamiltonijan siste-
ma izraziti na slededi nacin

ot

nni (1.5)
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Pokusajmo da ovim izrazima pridamo odredjeni fizicki smisao.

S-*. opisuje lokalizovanje protona na jednoj od strana jame. Ta£-

nije, on je proporcionalan razlici naseljenosti leve i desne

strane jame. Odatle zakljucujemo da je dipolni moment sistema
Z X

proporcionalan <S->> . S-> opisuje tunelovanje protona iz jednog

u drugi ravnoteSni poloSaj, a S-£ je operator gustine struje

verovatnode protona iz jedne strane jame u drugu.

Odavde moSemo odrediti i fizicki smisao pojedinih

clanova hamiltonijana. Prvi clan harailtonijana daje razliku e-

nergija u dubletu, tako da odgovara energiji tunelovanja proto-

na. Drugi clan opisuje proton-proton interakciju u kojoj su sa-

drSane kako kratko dometne interakcije tako i dipol-dipol inter-

akcija*. Tredi i fietvrti Slan opisuju uticaj tunelovanja na ure-

djivanje i tunelovanje drugih protona. U su§tini, kod feroelek-

trika tipa KDP zbog zahteva da sistern bude invarijantan na tran-

formaciju (Ŝ  •* -s|, S* •> Ŝ ) sledi da mora bit! L̂ -* = 0. K-»~>

je mnogo manje od I-*.-*- i u aproksimaciji u kojoj' je ovaj izraz

izveden i njega treba zanemariti* . Stoga demo nadalje posmat-

rati izraz

H = -2f n S-> S->.
nm n m (1.6)

Da bi uredjenje bilo f eroelektricno, mora da vazi Î -t > 0, i

T > 0. Nadalje demo smatrati da je ovaj uslov ispunjen.

Na koji nafiin mo2e ovaj model da opi§e fazni prelaz?

Ved smo rekli da je spontana polarizacija proporcionalna sred-

njoj vrednosti <SZ>, tako da je <SZ> parametar uredjenosti.

U sistemu deluju dve razli£ite teznje. Interakcija Ift* te2i

da sistemu da minimalnu energiju na taj naSin §to de sve spi-

nove usmeriti u istom smeru, dok termicko pobudjivanje i pojava

tunelovanja teze da ovu uredjenost poremete. Zavisno od toga

koji od ova dva efekta preovlada, sistern je u paraelektricnom

Moze se pokazati da se kratko-dometne interakcije prikazu-

ju Cetvorospinskom interakcijom |B i| ali se mogu u dobroj ap-

roksimacili predstaviti i hamiltonijanom (1.6) .
Ovaj filan se rao^e pojaviti sa znafiajnim doprinosom usled

interakcije sa fononima |V Ij.
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il.i feroelektricnom re2imu. Kvantna priroda modela se manifes-

tuje u cinjenici da i na T = OK sistem nije u potpunosti ure-

djen zbog efekta tunelovanja.

Ovaj model mo2e da objasni izotopski efekat, jer r

zavisi od mase destice koja tuneluje, kao i od duSine veze [B l|

U rafiniranim teorijama JK l l j i konstanta proton-proton interak-

cije zavisi od mase fiestice.

Mogud je i drugi pristup izvodjenju izraza (1.6).

Naime, u izrazu za operator polja, rnoze se praviti razvoj ne po

lokalizovanim funkcijama, ve<5 po simetriSnim i antisimetricnim

funkcijama, koje odgovaraju energetskim nivoima dobijenim pos-

le razdvajanja degenerisanog osnovnog stanja JB ij. Stro^iji

pristup je obradjen u monografiji |v Ij.

Ved smo napomenuli da spontana polarizacija nastaje

usled pomeranja te§kih jona. Prema tome, kretanje teskih jona

se u principu ne mo2e zanemariti. Zato je predlo^en drugi model

|M 4/ E 5| kod kojeg se posmatraju pomeraji celokupne elemen-

tarne delije. Uvode se normalne koordinate i bira mod koji po

simetriji odgovara mekom modu. U odredjenoj aproksimaciji se

deo hamiltonijana koji odgovara mekom modu moze izraziti preko

pseudospinskih operatora. Kao rezultat se ponovo dobija izraz

(1.6) uz dodatak cetvorospinske interakcije. Mora se uzeti u

obzir i uticaj ostalih fononskih grana. Osnovna razlika ove

formulacije je u tome §to sada jedan pseudo-spin opisuje pona-

§anje celokupne elementarne delije.

Ni do danas nije eksperimentalno potvrdjeno koja od

ove dve formulacije modela ima prednost JLVIJ. Kod prve formu-

lacije, prednost je ociglednost u opisivanju ponaSanja protona,

ali ostaje problem generalizacije mekog moda na protonske eks-

citacije, ili pak tretiranja interakqije pseudo-spinova sa fo-

nonima. Kod druge formulacije nema takvih problema jer hamilto-

nijan (1.6) ved opisuje ponaSanje celokupne elementarne delije,

ali zato mikroskopski mehanizam postaje mnogo slozeniji. U prin-

cipu makroskopski rezultati su isti, ako se da drugacije tuma-

ienje mikroskopskih parametara. S obzirom da je vedi broj eks-

perimentalnih radova odredjivao parametre harailtonijana u skla-

du sa prvom formulacijom, i mi demo je prihvatiti nadalje.
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Naziv modela je dosao od fiinjenice da se S ponasa

kao spoljasnje polje koje deluje popreSno u odnosu na pravac

duz kojeg se uredjuju spinovi.
Was de interesovati pona§anje sistema u odsustvu mak-

roskopskog elektrifcnog polja |V l|. To znaci da smatramo da se
uzorak nalazi izraedju plofia kratko spojenog kondenzatora. Kako

makroskopsko polje u kristalu nije identicno sa poljem spolja§-

njih naelektrisanja |K I, V l|, pretpostavidemo da je od inter- .

akcije !->.-». ve<5 odbijen deo koji kompenzuje efekat spoljasnjeg
polja JP15) .

Interakcija sa makroskopskim poljem du2 z-ose (c-ose

kristala) se opisuje dodatnim filanom hamiltonijana

Hint -pe 'si•- n (1.7)

gde je p dipolni moment koji interaguje sa poljem. O.*aj izraz

unosi citav niz matematickih pote§ko<5a, i zato ga mi od pofiet-

ka eliminiSemo iz racuna. Ovo ujedno znaSi da se nedemo zanima-

ti razlicitim efektima vezanim za dejstvo polja kao §to su

napr. statidka i dinamiCka susceptibilnost, protonska pro-

vodljivost, itd. Na kraju ovog odeljka koji se odnosi samo na

formulisanje modela, sumirademo nekoliko njegovih prednosti na

kojima insistira vedina autora koji se njime bave . Prvo, velika

anharmonifinost samog potencijala ne dozvoljva perturbacioni pris-
tup. Prelaskom na formulaciju preko pseudo-spinova, ova anhar-

monicnost se potpuno gubi iz hamiltonijana. Dalje, posle uvodje-

nja pseudo-spinova, mogu se koristiti razne tehnike dobro raz-

radjene u teoriji magnetizma. S obzirom da hamiltonijan sadrzi

i deo koji predstavlja hamiltonijan Izingovog modela, ovaj deo

mo2e posluz~iti kao nulta aproksimacija s obzirom da je veoma

dobro proucSen. Ni2e demo videti> da se ovaj model mo2e primeni-

ti uvek kada u dvonivoskom sistemu postoji neka interakcija ko-
ja prouzrokuje "preskakanje" iz jednog stanja u drugo.

opAfee vie.dno&t4. pa-tarn eta-ia ham4.tton4.jana.

Prikazali smo na koji nafiin je iz potrebe da se opise ponasanje
feroelektrika tipa KDP, nastao Izingov model u popre£nom polju.

Na kraju II glave, demo izneti eksperimentalne rezultate koji



15

govore u prilog ovom modelu, a ovde demo se zadovoljiti time da

citiramo eksperimentalne vrednosti za mikroskopske parametre ko-

ji figurigu u hamiltonijanu (1.6). Vrednosti parametara mo2emo

odrediti tako §to ispitamo osobine modela u nekoj od aproksima-

cija i uporedimo ih sa eksperimentalnim rezultatima. Najces"ce

se proracun izvodi u aproksimacijaraa efektivnog polja (moleku-

larno polje ili aproksimacija klastera) i haoticnih faza. Kod

aproksimacije molekularnog polja i haotiCnih faza, najfiesde se

porede rezultati tzv. Kobaja§ijevog (Kobayashi) hamiltonijana

jer on sadrzi i interakciju sa fononima, a rezultati su izraSeni

preko r i 1(0), Kod aproksimacije klastera se direktno dobijaju v

licine interakcija prvih i drugih suseda koji okruzuju kiseonicki

tetraedar. Ako sa U oznacimo interakciju dva protona koji pri-

padaju istom tetraedru a nalaze se u istoj ravni (normalnoj na

c-osu) , a sa V interakciju protona koji su u ravnima razmak-

nutira za c/4, |v 3J rezultati koje je dobio Vaks (Bane) sa sa-

radnicima su slededi*: T/kD = 140K, U/kD
a a

- 1970K, V/kD = 2090K.
B

U slucaju deuterona, vecina teorija daje dobro slaganje sa eks-

perimentom ako je r = 0, drugim recima ako se pretpostavi da

deuteron nema mogudnost tunelovanja.

U prilo2enoj tablici je jedan skup parametara koji

odgovara novijim istrazivanjima JC lj

TABLICA 1.2.
Kristal

r/kfi K

-U/kB K

V/kfi K

KDP

97

992

1054

DKDP

.0

1484

1580

RDP

121

1200

1274

CDA

57

1022

1086

KDA

38

816

858

Za nas su mnogo interesantniji rezultati koji se od-

nose na "integralne" karakteristike sistema, dakle r i 1(0),

zbog toga jer nam je tu olak§ano poredjenje nasih rezultata, s

obzirom da mi strukturu kristala aproksimiramo kubnom struktu-

rom. Istovremeno demo navesti i vrednost parametra x = f/I(0) .

U celoj tezi demo energetske parametre deliti sa Bolcmanovom

(Boltzman) konstantom i izra2avati u Kelvinima (K), jer je ovo

uobicajena praksa u teoriji faznih prelaza.
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L. Novakovid je jog 1966. JN 5| na osnovu rezultata infracrve-

nih merenja procenio da na sobnoj tempera turi parametri iznose

T/kE ̂  250K, I(0)/k0 -v 1000K, x =0.25 - 0.20. Na jverovatnije
Jo B

su rezultati eksperimenata pogre§no interpretirani jer kasniji

rezultati daju niz"u vrednost za x.

Polazedi od Kobajasijevog izraza za dielektriSnu kon-

stantu JKllj , Holakovski (Holakowski) sa saradnicima |H 8| je

r/k = 100.8K, §to uz
B 122K daje I(0)/kD = 590K

o
odredio

x = 0.17 JV l| .

Trenutno se op§te prihvadenim smatraju Pirsijevi

(Peercy) rezultati dobijeni kombinovanjem rezultata Ramanovih

spektara i dielektrifinih merenja pod povi§enim pritiscima |P 3,

P 4| . On je odredio kako konstantu proton-proton interakcije

1(0), tako i efektivnu konstantu 1(0)* koja je renormalizova-

na usled interakcije sa fononima. Tako za KDP imamo vrednosti

r/k_ = 123.75K, I(0)/k = 495.02K i I(0)*/k = 647.55K ]P 3|
D B B

Za RDP je odredio sledede parametre r/kn = 112.8'2K i 1(0) /kn =
B B

= 680.65K. Qvo daje vrednosti

za RDP.

x - 0.25 - 0.19 za KDP i x 0.17

pJii.me.ne. IMTF. Kada je jednom ustanovljen

kao model za opisivanje feroelektriSnih fenomena kod kristala

tipa KDP, IMTF je postepeno podeo da zivi svojim zivotom. Sam

model kao model predstavlja veliki izazov za statistifiku fiziku

jer je do danas poznato tafino reSenje sarno u jednoj dimenziji,

tako da se svaki novi pribli2ni tretman tretira i na ovom mode-

lu. Na taj nafiin se stiSe do novih teorijskih rezultata koji

mogu da pobude dalji eksperimentalni interes. S druge strane,

eksperimentalni rad na kristalima tipa KDP, ne jenjava, tako da

postoji puna povratna pozitivna sprega teorije i eksperimenta

upravo preko IMTF.

Ako se posmatra sam model, moze se uofiiti da se u fi-

zici cvrstog stanja (i ne samo u njoj) javlja niz situacija koje

se mogu opisati ovim hamiltonijanom. Mi demo ovde navesti slu-

fiajeve u kojima se sve ovaj model moze primeniti, a dosta dobar

pregled eksperimentalnih potvrda za primenu ovog modela moze se

nadi kod Stinfikomba (Stinchcombe) |S22| (reference do 1973.).

Kod feroelektrika sa vodonifinim vezama kod kojih je
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efekat tunelovanja bitan, ovaj hamiltonijan je prvo uveden. Tu

spadaju KDP i njemu izomorfni kristali, kao i LiH3(SeOj)2. Dalje,

postoje i sistemi sa prelazom tipa uredjeno-neuredjeno kod ko-

jih je tunelovanje slabo, (x « 1). To su napr. NaNO2/ NaNOs,

TGS. Dalje, model se moz"e generalisati i na slucaj asimetricne

potencijalne jame, kao §to se pretpostavlja da postoji kod se-

njetove soli J 2 2|.

iModel se mo2e isto tako generallsati i na slucaj an-

tiferoelektrika sa dve podreSetke |L14i. Tako formulisan model

se mo2e primeniti i na teoriju Frenkelovih eksitona (u dvonivos-

koj aproksimaciji) kod molekularnih kristala sa dva molekula po

elementarnoj deliji, kao §to je slufiaj kod antracena JL14J.

Slededu primenu model je na§ao kod jedinjenja retkih

zemalja V grupe sa strukturom tipa NaCl (Tr, Y). Kristalno polje

jona ima singletno osnovno stanje, a mo2e se uzeti da je i prvo

pobudjeno stanje singlet, ili §to je obifino slufiaj, triplet ciji

je najnizi nivo mnogo bli2i osnovnom stanju JW ij. Ovaj model se

neki put naziva "singlet-singlet" model. Za paramagnetnu fazu se

mo2e forraulisati hamiltonijan identican sa IMTF, pri cemu Sz

opisuje populaciju dva najni^a energetska nivoa, dok izingovski

£lan hamiltonijana opisuje magnetnu interakciju, a clan sa tu-

nelovanjera, razdvajanje nivoa usled kristalnog polja.

Kod feromagnetika sa jakom jednoosnom anizotropijom

kod kojih dominira jedno- ili dvodimenzioni karakter interakci-

je, kao §to su Dy(CzHsSO^)39H2O ili FeCl22H2O, CoCl2/ EuS ili

Cu(NHi,)Bi»2H2O mo2e se dovesti spolja poprefino magnetno polje i

na taj nafiin simulirati sistem koji je dobro opisan sa IMTF

|S22|.

Vanadati retkih zemalja i njihovi izomorfi (DyVCU,

TbVOn, TmAsOn) imaju strukturni prelaz kao posledicu interakci-

je niskolezecih elektronskih nivoa sa fononima. Prilikom faznog

prelaza, kvadrupolni momenti se polariSu u x-y pravcima. Pauli-

-matrice se mogu uvesti tako da njihova svojstvena stanja odgo-

varaju ovim dvema polarizacijama, fazni prelaz se karakterise

sa <S > ? 0. Ovaj sistem se moze opisati KobajaSijevim hamil-

tonijanom, koji se razdvajanjem spinskih i fononskih operatora

prevodi u IMTF. Sama pojava se naziva kooperativni Jan-Telerov
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(Jan-Teller) efekat |s 8, E 2, E 3j.

Posebno su zanimljivi materijali sa vodonifinim veza-

ma kod kojih vodonifine veze leze u ravnima, a i polarizacija

isto take Ie2i u tira ravnima. Ovde je izrazit dvodimenzioni ka-

rakter problema JF 3|. Jedno od tih jedinjenja je tzv. ECD

(SnCl22H2O) koja ima antiferoelektrifini prelaz "blago" I vrste.

Poredjenjem rezultata koje za ponaSanje specififine toplote daje

dvodimenzioni U1TF |G 5[ nadjeno je izuzetno slaganje, i potvr-

djena primenljivost II1TF na ovaj sistem, mada drugi rezultati to

dovode u sumnju JS 5|.

Drugi takav sistem je jaka organska kiselina H2SQ

(3,4-dihidroxy-3~cyclobutene-l,2-dione = d,H2Oi,) JS10J. Prora-

£un karakteristika faznog prelaza za IMTF u dve dimenzije meto-

dom klastera dao je izuzetno dobro kvantitativno slaganje sa

eksperimentom j Z 1j.

Naravno, javili su se i drugi teorijski modeli, koji

se mogu povazati sa IMTF. BiSop (Bishop) i Krumhansl (Krurahansl)

|3 4J su model priwenili na slufiaj strukturnih faznih prelaza,

a Lajzerovic (Lajzerowicz) i Pfeti (Pfeuty) na problem intera-

gujucih lanaca |L 8|.

U kvantnoj teoriji polja danas se Cesto razroatra dis-

kretisacija prostorar tako Sto se sa hamiltonijana formulisanih

za kontinuirane promenljive prelazi na hamiltonijane definisane

na resetci |S l[ . Tako se napr. diskretizacijom tzv. (^2)** teo-

rije i zadr^avanjem samo odredjenog broja diskretnih stanja

jednoSestiCnog dela hamiltonijana, ponovo dolazi do IMTF u jed-

noj diraenziji \ 2, D 3|.

mojjuce
U ovoj tezi postavili smo sebi dosta ograniSen

cilj. Uzimajudi za fiziCku osnovu modela feroelektrifine fenome-

ne kod kristala tipa KDP, ispitademo temperatursku zavisnost

<S-».> i <S->> u razliCitim temperaturskim reSimima, a isto tako

i energiju elementarnih ekscitacija. Kao mali parametar raSuna

posluzide nam x = r/I(0), i radidemo u aproksimaciji koja za-

nemaruje filanove reda x3. Hamiltonijan demo posmatrati u naj-

jednostavnijoj formi jer uam je zelja da proverimo da li su

priblizne metode koje smo razvili primenljive za ovaj slufiaj i
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u kojoj rneri su rezultati adekvatni.

Zbog gore navedenog, ovde demo u cilju kompletnosti

navesti niz problema kojima se nedemo baviti. Pre svega, ved

smo naglasili da se pomeranje teSkih jona mora uzeti u obzir za

dobijanje dobre slike o faznom prelazu. Spomenuli smo vec teo-

riju lokalnog moda, koja ovo pomeranje ugradjuje u sam hamilto-

nijan. Cesdi je drug! pristup u kojem se posmatra interakcija

pseudo-spinskih ekscitacija sa fononskim granama koje su bitne

za fazni prelaz. Prvi su interakciju sa optickim modom dug c-ose

posmatrali Vilen (Villain) i Stamenkovid JV 5j ali je njihov iz-

raz za hamiltonijan detaljno obrazloiaio Kobaja§i JKllj po kojem

onda on nosi ime. Pored hamiltonijana fononskog sistema i IMTF

koji opisuje protonski sistem javlja se i filan pseudo-spin-fonon

interakcije linearan po <§z>, i pomaku atoma. Njegova pojava do-

vodi do renormalizacije konstanti u hamiltonijanu JB i| . Ekspe-

rimenti su pokazali da postoji meSanje ("kuplovanje") sa optifikim

modom du2 c-ose, kao i sa jednim akustickim modom. Pri faznom

prelazu dolazi do kondenzacije ovog meSanog moda, ali ne usled

anharmonijskog efekta (kao kod pomerajnih faznih prelaza) ved

usled uredjivanja protonskog podsistema.

Vedina eksperimentalno ispitanih uzoraka nije idealno

Cista ved sadrzi odredjene primese, medju njima i deuterijum.

Danas se tehnoloski mogu proizvesti uzorci sa precizno defini-

sanom koncentracijom primese, pri Cemu se smatra da je njihova

raspodela unutar uzorka potpuno proizvoljna. Iz ovog razloga je

teorija neuredjenih sistema JE 4J nasla plodno tlo kod IMTF.

Ispituje se zavisnost statidkih i dinamickih osobina od koncen-

trcije deuterijuma |L 1, Pll, P13|. Pri ovome se koriste stan-

dardne metode razradjene za neuredjene sisteme (VGA, CPA) . U

poslednje vreme se ovome pridaje veliki interes jer eksperimen-

ti ukazuju }C 4[ da verovatno tu le^i put ka regenju problema

centralnog pika | B 8| .

U na§em radu posmatracemo monodomenski monokristal,

iskljuciv§i time iz racuna niz zanimljivih problema koji se od-

nose na ponaganje domena u feroelektricnim kristalima | H iv| .

Inacaj ^ttiazivanja ^e^oe£efe-t^.>cfea. Na kraju ove gla-

ve pokuSademo da osvetlimo kakav znacaj imaju danas istrazivanja
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feroelektricnih fenomena. Ve<5 je dovoljno refii bilo o tome ko-

liki se znacaj pridaje teoriji faznih prelaza uopSte, tako da

zelimo da istaknemo kakav je praktifini znafiaj feroelektrika.

Nazalost, danas jos uvek feroelektrici imaju veliku primenu kao

nelinearni dielektrici kod kojih se efekti nelinearnosti izuzet-

no dobro manifestuju. Same feroelektrifine osobine jo§ su uvek

u drugom planu, jer su dosta te§ko priraenljive u praksi. Nairae,

feroelektrici su osetljivi kako na spolja§nja polja, tako i na

temperature reda veli6ine sobnih, i problem stabilisanja uredja-

ja baziranih na njihovim osobinama, Ie2i pre svega u upoznavanju

mikroskopskih mehanizaraa koji iza svega leze. Upravo stoga teo-

rijska, kao i eksperimentalna istraiivanja su danas u punora za-

mahu, i odatle izbor ove materije za temu ovog doktorata.
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1 1 GLAVA

TEORIJSKA I EKSPERIMENTALNA ISTRA2IVANJA POVEZANA
SA IZINGOVIM flODELOfi U POPRECHOM POUU

U pvoj glavi dademo pregled teorijskih radova posve-

donih proucavanju ponasanja IMTF, a na kraju demo rezimirati

eksperiraentalna istra2ivanja koja su doprinela afirmaciji samog
•j

mode la.

Kao prvo demo analizirati radove koji koriste metod

samousaglaSenog (self-consistent) ill efektivnog polja {SIl|,

sa posebnim akcentom na aproksimaci ji molekularnog polja. Ova

aproksimacija je jednostavna i omogucide nam da kvalitativno

proucimo sve bitne crte modela. Zatim demo rezimirati rezutate

radova koji su generalisali na IMTF odredjene tehnike razradje-

ne za slucaj Izingovog modela. S obzirom da je IV glava posve-

dena niskotemperaturskom ponaSanju modela, posebno demo se za-

drzati na niskotemperaturskom razvoju. Prikazademo rezultate

dobijene novim tehnikama razvijenim poslednjih godina. Vedina

radova de biti analizirana kratko, a pregled kvantitativnih re-

zultata koji se odnose na granicnu vrednost parametra x je dat

u Tablici II. 1. U posebnu grupu smo izdvojili radove koji se

bave metodom dijagonalizacije hamiltonijana, metodom jednafiina

kretanja i Grinovih (Green) funkcija. Njima smo posvetili poseb-

nu paznju s obzirom da je refi o metodu koji smo i mi koristili

u ovom radu. Imajudi u vidu da razlifiiti autori koriste razli-

cite konvencije pri formulisanju hamiltoni jana, mi smo sve citi-

rane rezultate prilagodili konvenciji definisanoj izrazbm (1.6) .

Me-torf 4amou4ag£a4enog polja. *. op&.te. o^ob-Lna IMTF.

Teorijsko istrazivanje na odredjenom modelu obicno pocinje pri-

menom metoda efektivnog (samousaglaSenog) polja \ Ilj . U ovom

metodu se jedan deo interakcija posmatranog pseudo-spina (odnos-

no cestice) na drugim pseudo-spinovima zamenjuje interakcijom

sa nekim efektivnim poljem Oblik tog polja se odredjuje iz us-

lova samousagla§enosti procedure. Naj jednostavnija je u torn

smislu aproksimacija molekularnog polja (MFA) . Ona u potpunosti
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zanemaruje korelaciju izmedju fluktuacija (odstupanja od sred-

nje vrednosti) J B I, V l[. Ova aproksinacija daje dosta dobru
kvalitativnu sliku, kada je red o IMTF, iako su dobijene vred-

nos"ti parair.etara previsoke u odnosu na ta£nije pristupe.

U ovoj aproksimaciji hamiltonijan IMTF glasi |B I,
BIO, V l|

11
MFA n (II.1)

gde smo uveli vektor molekularnog polja

F = (2f; 0; I(0)<SZ>); F = J F J = /4f2 + I(0)*<SZ>2

je broj cvorova u kristalu, a 1(0) je deflnisano kao

y
-^na n-m

Izracunavaju<5i statistifiku sumu ovog sistema |V 'I ) nalazimo sa-

rnousaglasene jednaSine za srednje vrednosti komponenti pseudo-
-spina:

n 2 F 20 0 » k

<S> = ~ . 0

(II. 2a)

(II. 2b)

U dobijanju gornjih rezultata koristili smo translacionu inva-

rijantnost kristala (<£> i ? ne zavise od cvora).

Vidimo da bez obzira na temperaturu, uvek postoji

srednja vrednost x-komponente <SX> ^ 0. S druge strane, pored

reSenja <SZ> =0, (koje minimizira slobodnu energiju sistema na

visokim temperaturama), postoji jos jedno reSenje za <S2> koje
sledi iz jeclnaSine

2F
rnrr (II.3)

ali samo pod uslovoin da je teitiperatura niza od temperature TC

odredjene uslovom

4f
TW 0 = k T

c B c kT =c .1 + TT/KO)
1 - 4T/KO)

(II .4)
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<SZ> = 0 odgovara paraelektrifinoj fazi, a <SZ> ^ 0 feroelektric-

noj fazi. <SZ> je parametar uredjenosti i zakljucujemo da je

fazni prelaz druge vrste.

0.5

1 - 16x2

2x

0.1

<S*>

0.5 1.0 1 T/T

Sl.II.l. <SZ> i <SX> u funkciji temperature, za x = I"/I(0)
(Uociti da je <SX> konstantno ispod T ).c

= o.i

<S2>

Uocimo da uslov T < T ne osigurava automatski

0. Kvantne fluktuacije parametra uredjenosti koje su pos-

ledica tunelovanja, dozvoljavaju fiak i na T = OK da sistem dos-

tigne uredjeno stanje, samo ako je r manje od kritifine vred-

nosti (U MFA rc *

SI.II.2. Fazni dijagram parame—
tara T - f. Oblast I preds-
tavlja oblast u kojoj se javlja
uredjeno stanje. U oblasti II
sistem je uvek neuredjen.

0.21

II

0.2 0.25
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Sve do sada navedene cinjenice su sasvim opste i va-
2e generalno za IMTF, a mi smo koristili aproksimaciju moleku-

larnog polja samo u cilju njihovog demonstriranja. Ono §to je

karakteristicno za MFA su konkretan oblik temperaturske zavis-

nosti <SZ> i <S*> kao i vrednost za T i f , koje su prika-.

zane na slikama II.1 i II.2.

Izqtopski efekat se veoma jasno manifestuje ved u

MFA jer svi parametri eksplicitno zavise od vrednosti paramet-

ra tunelovanja JN 8j.

Dalja generalizacija metoda samousaglasenog polja je

aproksiraacija klastera |SII, VI, B 6, V 2, V 3|. Klaster je

grupa odredjenog broja Cestica izmedju kojih se sve interakci-
je uracunavaju taSno, a interakcija sa ostalim cesticama izvan

klastera se izraSava preko samousaglaSenog polja. U aproksima-

ciji konstantne veze (constant coupling) se posmatra klaster od

dve Cestice, Rezultati dobijeni na T = OK, za d = 1 |w lj, su
negde izmedju rezultata MFA i RPA.

Najprirodniji izbor klastera u slucaju KDP su cetiri

pseudo-spina koji opisuju ponaganje cetiri protona oko jednog

kiseonickog tetraedra JB 6, V I, V 2\. U rafiunu postoji niz pa-

rametara kao §to su energija tunelovanja, interakcije prvih i

drugih suseda i samousagla§ena poprefina i longitudinalna polja.

Ako se zanemari tunelovanje, nogu se reprodukovati rezultati

svih teorija Slejterovskog tipa, odredjenim izborom parametara.

PodeSavanjem svih parametara mo2e se postidi veoma dobro slaga-

nje sa eksperirnentom JV 4, F 2, C l[ . Fazni prelaz je I vrste,

ali sa porastom parametra T dobija karakter prelaza druge

vrste |V Ij .

Re.zu.ttat<i mztoda, ia.zvi.jzn-<.h za. Jzingov mode.t. Mnogi

?utori su pokusali da na 3MTF primene tehnike razvijene za slu-

caj Izingovog modela posmatrajudi pri tome deo hamiltonijana = Sx

kao malu }>erturbaciju. JoS 1963. FiSer (Fischer) |F 5| je raz-
matrao trensverzalnu susceptibinost u nultom polju ((9<SX>/3T)-„)

i pokasao kako se ona moz"e izraziti preko korelacionih funkcija

odgovarajudeg Izingovog modela.

Niz autora je posmatrao visokotemperaturski razvoj

susceptibilnosti i nagnetizacije JE 1, O 1, Y l| pri Semu je
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parametar razvoja odnos I(0)/k T a koeficijenti razvoja su

funkcije x = r/i(0). Rezultati se razlikuju zbog razlifiite du-

Sine redova i zbog razliSitog metoda analize redova. Fazni pre-

laz u sistemu je II vrste, a parametri prelaza zavise od diraen-

zije sistema (za razliku od MFA). Tunelovanje sniSava tacku pre-

laza, a povedanje dimenzije je povedava. Tacke krive T(r)/T(0)

u funkciji l~/r Ie2e sve na istoj krivoj |Y l| §to govori u

prilog hipotezi univerzalnosti kriticnih fenomena JSIVJ.

Za nas su od posebnog interesa Pfetijeva (Pfeuty)

|P 6, P 7j istra2ivanja osnovnog stanja IMTF (na T « OK) metxH

dom teorije perturbacija |MIl|. Posmatrane su kako uredjena

(x < x ) tako i neuredjena oblast (x > x ) i ispitivano kritid-
•* 2 Xno pona^anje o)(k)r <S > i <S > kada x •* x . Citirademo anali-

tiSke rezultate za d-dimenzionu hiperkubnu reSetku (d

uredjenom stanju

1) u

<S2> = - 4x2 - 16x -»• 6d - 3

(2d - I)2

<SX>

+ 12d3 + 86d2 - 140d + 43

(2d - I)2(3d - l)z

8x2
2x[l

192x

0 KG)
IT ~T~

2d - 1 (3d - 2) (2d - 1)

+...

i (II.5a)

+ ...] (ii.Sb)

] (II.5c)

Isto tako je ispitana i energija prvog pobudjenog stanja (za

- 1631
(d - I)

(II.6)

Ove rezultate, kao i numericke rezultate koji slede iz njih

(vidi Tablicu II.1) smo citirali detaljno s obzirom da se IV

glava ovog rada upravo odnosi na oblast koju je ispitivao Pfetl

U jednoj dimenziji se ovakav hamiltonijan moz"e dija-

gonalizovati egzaktno |K10, P 5, P 9J. Transformacijom Jordana
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(Jordan) i Vignera (Wigner) se izraz (1.6) prevodi u hamiltoni-

jan sistema neinteragujudih fermiona. Energija elementarnih eks-

citacija (na T = OK) je data sa

= 4f (II.7)

Vidimo da u spektru elementarnih ekscitacija postoji procep

("gep") koji iScezava za kriticnu vrednost parametra x = 1/8.
C

Energija osnovnog stanja se rno2e izraziti preko eliptickih in-

tegrala II vrste. Analizirajudi korelacione funkcije, mo2e se

zakljuciti da na T = OK nema uredjenog stanja za x xc, dok

je za x <
Xc' <S > dato izrazom

<SZ> 1'
1/8 (II.8)

Uocavamo kriticni eksponent 1/8 koji je karakteristika Izin-

govog modela u dve dimenzije JHIIIJ .

Sau-^emena tzo^ja. (Jazn-th p-ie.ta.za.. Od savremenijih

metoda spomenimo metod renormalizacione grupe (RG) JM l|. Os-

novna ideja se sastoji u tome da se promenom skale posmatranja,

eliminise eksplicitno pojavljivanje irelevantnih stepena slobo-

<3e. Pri ovome se raenjaju parametri koji defini§u interakciju u

hamiltonijanu sve dok ne stignemo do fiksne tafike u prostoru

parametara. Vrednost parametara u fiksnoj ta£ki se moze poveza-

ti sa kritifinim parametrima i kritifinim eksponentima sistema. ,

Danas se RG za kvantne sisteme tipa IMTF razvija ili preko kla-

sicne Landau (JlaH^ay)-Ginzburg-Vilsonove (Wilson) funkcionele

za statistifiku sumu |H 7, LI3, Bll, Y 3| ili se konstrui§e RG

u direktnom prostoru | u i , F 4 , F 6 , J 2 / D 3 | . Osnovna ideja

ovog drugog postupka se satoji u tome da se na re§etci konstru-

isu novi vedi blokovi takvi da re§etka sastavljena od blokova

ima istu forrnu kao i polazna resetka. Problem je na koji naSin

definisati pseudo-spin koji reprezentuje ceo blok, i tu se up-

ravo danas razvijaju novi pristupi.

Radovi na izracunavanju kriticnih eksponenata JSIVJ

ukazali su na dublju vezu izmedju Izingovog modela i IMTF. Ova

veza je. posledica kvantnih svojstava samog modela (koji je sa

svoje strane ekvivalentan jednom drugom kvantnom modelu - XY
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liairnc, os-

novno stanje d-dimenzionog IMTF ekvivalentno je d + 1 dimen-

zionom Izingovom modelu, u torn smislu da su kritifini eksponenti

jednaki u oba slucaja, pri cemu f ima ulogu temperature. Za

d > 3 ovi eksponenti imaju klasi£ne (MFA) vrednosti. Kriticno

ponasanje u d dimenzija na konacnoj temperaturi mo2e bit! is-

to kao i kriticno ponaSanje d dimenzionog Izingovog modela.

U blizini T = OK i x moze dodl do pojave tzv "crossover-a"

t j . do prelaska sa kriticnog pona§anja koje karakteriSe d-dimen-

zioni sistefli na kriticno ponaSanje koje karakteri§e d -f- 1 di-

raenzioni sistera JP 8[ .

Spomenirao jog i teoriju jednoosnih feroelektrika sa

dipol-dipol interakci jama jLll|. Pokazano je (tehnikom koja je

prethodila razvoju RG) da su korekcije u odnosu na kritidno po-
nasanje MFA tipa sair.o logaritamske. Ova teorija se danas inten-

zivno proverava pre svega na TGS |S2l| s obziroim da on ispunja-

va sve navedene us love veoroa dobro.

tiztad-C /ecfnac-cna kfi^tanja i. Gi^nov-ik £.u.nkc.4.ja. U po-

sebnu grupu izdvajamo tehnike koje se odnose na dijagonalizaci-

ju hamiltonijana, re§avanje jednaSina kretanja i metod Grinovih

funkcija (GF) . Ovi metodi su na neki nadin uzajamno ekvivalen-

tni jer je nalazenje energije eleroentarnih ekscitacija ekviva-

lentno nala2enju dijagonalnog oblika hamiltonijana. Dalje, jed-

nacine kretanje se koriste i za formulisanje jednaSina koje

opisuju vremensku evoluciju GF JD I, Til, TIIIJ. NajceSde se do

bija sistem jednacina koji se na nekeir, mestu mora prekinuti

{mora se izvrsiti dekuplovanje sistema jednafiina) . Kod jednaci-

na kretanja se vrsi linearizacija oko neke nulte vrednosti, kod

metoda GF se linearizacija moze izvrSiti na vi§e nacina. Ovaj

postupak odgovara odbacivanju niedijagonalnih delova hamiltoni-

jana posle kanonske transformaci je.

Svi metodi omoguc"uju nalazenje energije elementarnih

ekscitacija. Kod dijagonalizaci je hamiltonijana i jednacina kre

tanja, ovo je odigledno dok se kod GF, energija elementarnih

ekscitacija odredjuje kao pol GF. Osnovna prednost metoda GF

je u tome §-;o je primenljlv u sirokom temperaturskon opsegu.

Kedostatak ovog metoda je u cinjenici da je veoma teSko posle
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procedure dekuplovanja utvrditi kolika je gregka unesena u ra-

Cun ovim postupkom.

Prvi radovi posve<5eni istraSivanju IMTF bill su ra-

djeni na ovaj nafiin. De Sen JD 2| je na T = OK izvrsio lineari-

zaciju jednadina kretanja komponenti pseudo-spina, oko kvazikla

sicnog osnovnog stanja, i tako odredio zakon disperzije. Za slu

caj konacnih temperatura, ovaj pristup su generalisali Brout i

saradnici |B10| koji su formirali jednacine kretanja za odstu-

panje komponenti pseudo-spina od njihove MFA vrednosti i posle

linearizacije jednacina za Furije (Fourier)-transforrr.o, odredi-

li zakon disperzije. U teoriji sistema vise fiestica ovaj pris-

tup nosi naziv aproksimacija haoticnih faza (random phase app-

roximation = RPA). Pri poredjenju sa eksperimentalnim rezulta-

tima se obifino ne ide dalje od ove aproksimacije, tako da demo

navesti RPA rezultate.

Energija elementarnih ekscitacija data je izrazom

= 4r[r - I i(o)2<sz>2 (II.9)

gde su <S > i <SX> zadati MFA vredno§(5u (II. 2b) . Za T > T ,

<SZ> = 0 1

= 4rr -

Sto daje u)(0)2*T-T za T - * T . Z a T < T , izraz postaje

4T 2 [ l I(0)2<SZ>2

KonaSno, uocimo da za T -*• T , o>(k) » k i ima diskontinuitetc
na T .c

Ovo se slaze sa koncepcijom mekog moda, JC 3j pri

cemu je ovde meki mod pseudo-spinska ekscitacija, ali za razli-

ku od spinskih talasa, kod Hajsenbergovog feromagneta, ove

ekscitacije postoje i iznad T .
G

Metod dijagonalizacije hamiltonijana, kanonskim trans-

formacijaraa koristili su napr. JP 6, N 3, N 6 dobijajudi pri

torn obicno spektar slican spinskim talasima.

Metod GF vodi poreklo iz kvantne teorije polja, i pos-

toji viSe naSina uvodjenja ovog metoda u teoriju sistema vise

Cestica..
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U skladu sa op§tom teorijom JA l| moze se za sistem

sa hami1tonijanom tipa H

formulisati GF kao

H + H . za dva operatora A i Bo in t

nm
(o - a ') =

Tr{e °T[u(3,0)An(a)Bnj(o')]}

Trfe. °U(6,0)}
3 = Q

*»• 1
(11.10}

Nadalje se operator U razvija i koriste razliditi priblizni

metodi za izrafiunavanje GF. Ukoliko sam H. sadr2i u sebi

mali parametar, onda se vrgi razvoj po stepenima H. do ze-

Ijene tafinosti. Druga mogu<5nost je da se procene clanovi ciji

doprinosi dominiraju i da se oni potpuno prosumiraju. Ovo je

olak5ano primenorn \ikove (Wick) teoreme i formulisanjem dijag-

raroskih tehnika.

Tako je u radu JH 9| posmatran IMTF kuplovan sa fono-

nima a pseudo-spinski operator! su reprezentovani. preko "drone"

fermiona. U prvoj aproksiroaciji su reprodukovani delimiCno tlFA,

a delimicno RPA rezultati. Vreme 2ivota nije bilo raogudno odre-

diti.

Usledio je niz radova baziran na VLP dijagramskoj

tehnici za spinske operatore jI I|, Kao parametar razvoja se

tretira l/̂ ' gde je r domet interakcije, ili 1/z gde je

z broj suseda. Tada nulti 51an odgovara MFA, prvi aproksimaci-

ji spinskih talasa itd. Slobodna energija, <S2> i <SX> su iz-

racunati do 1/z2 JS22, S 1, S12|. Konstatovano je da je fazni

prelaz II vrste.

-t zav^^ne ^unfec^/e. Gni.no..

Detaljnije <5etno diskutovati radove uradjene metodom dvovremens-

kih temperaturski zavisnih GF JTII, Till, D ij (za detalje vide-

ti IV glavu) . P'urije transform po vremenskim i prostornim koor-

dinataina GF moze da da bitnu informaciju: realni deo pola ove

funkcije pretstavlja energiju elernentarnih ekscitacija, a nje-

gov iir;aginarni deo reciprocnu vrednost vreraena zivota kvazides-

tica. E druge strane, poznajudi GF dva operatora raoSemo odre-

diti i njihovu korelacionu funkciju, a samim tim i srednje vred-

nosti velifiina koje su od interesa.

Kada se postave jednacine za vreittensku evoluciju GF,
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potrebno je izvrsiti dekuplovanje na odredjen nacin. Rezimira-

<5emo rezultate preglednog rada J R i j .

Posraatrajruo slededi skup antikomutatorskih GP

a =

Jedna od mogudnosti dekuplovanja je Tjablikovsko dekuplovanje

±

g^re'
• o^
m

Kao resultat se za energiju elementarnih ekscitacija i samousag-

lasene jednacine za odredjivanje srednje vrednosti komponenti

spina dobijaju MFA rezultati.

Druga procedura dekuplovanja koja se danas naziva

RPA, ili simetrizovano dekuplovanje se moz~e definisati na sle-

deci nacin {Y 2|

A/^,A«» /\N r». ._ s\.

«AB

gde su A i B bilo koja dva spinska operatora. U ovome slucaju

se dobija kao rezultat tacno energija elementarnih ekscitacija

u RPA. Treba uociti da se kao jedno od re§enja uvek dobija i

a) = 0, i to je razlog zbog fiega vecina autora izbegava komuta-
torsku GF.

Poseban problem RPA procedure predstavlja Cinjenica

da se samousaglasene jednacine ne mogu formulisati jednoznacno,

vec zavise od izbora pravila suma. Naime u RPA sva pravila suma

ne mogu biti istovremeno ispunjena JA 3, A 4, A 5j. Tako su

Konvent (Konwent) JK121, Stasjuk (CracraK) i Levicki (/IBBMUKMH) JS19

koristili pristup veoma slican na§em, ali su zbog razlifiitih

pravila suma dobili sa istom energijom elementarnih ekscitacija

potpuno razlicite samousaglasene jednacine. Razlog tome je §to

se posle RPA dekuplovanja pojavljuju dodatni integral! kretanja.

Na razradi korektnije procedure se veoma mnogo radi JK14J i de-

finisu se razlifiiti kriterijumi fiiji je osnovni cilj da se pro-

cedura dekuplovanja konzistentno primeni. Isto tako, u RPA de-

kuplovanju, bez dodatnih pretpostavki nije bilo mogude izracu-

nati vreme Sivota. Svi gore navedeni autori ukazuju da model

ima fazni prelaz II vrste.
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Bilo je pokusaja da se egzaktno dekupluju i vi§e GF.

Tako su Pfeti JP 6| kao i Kinel (Klihnel} sa saradnicima lK15|

pokazali da se u torn slucaju mo2e pojaviti i konafino vreme zi~

vota.

Vang (Wang) i Kuper (Cooper) |W 1| su koristili RPA

za singlet-singlet model, ali su isto tako uveli i TSCA aprok-

simaciju koja.je ekvivalentna Kalenovom (Callen) dekuplovanju

|T I| . Slicnu ideju je koristio i Pink (Pink) |P10|. Kamjenjarz

(Kamieniarz) je primenio metod standardnog bazisa (SBO) |H 6| za

slucaj op§teg spina JK 3 J kao i metod spektralne gustine (SDM)

JK 4, K 2J. Posebno je interesantan rad u kojem je praktiSno

svim gore navedenim tehnikama ispitan klasidni limes S -*• °°

(pri cemu su nulte srednje vrednosti generisane Monte Karlo me-

todom |P14J).

U kojoj meri odredjene tehnike mogu da daju dobre re-

zultate najbolje se vidi poredjenjem njihovih rezultata sa jed-

nostavnim aproksimacijama tipa MFA ili pak sa tacno resivim slu-

£ajem d = l. Zato ovde dajemo Tablicu II.1 koja rezimira rezul-

tate ve<5ine gore citiranih radova. Rezultati se odnose na veli-

fiinu x dakle granicnu vrednost x ispod koje na T = OK mo-

2e da postoji feroelektricna faza.

Pri radu sa hamiltonijanom koji ukljucuje u sebe i

interakciju sa fononima, takodje se koristi ili tehnika jedna-

cina kretanja ili metod GF. Dekuplovanje je obifino takvo da se

izvrSi razdvajanje spinskih i fononskih promenljivih postupkom

analogniro RPA JV 5, Y 2, S19, Kll[. I kod neuredjenih sistema

metod GF je jedan od osnovnih JL 7, Pll, P13|.

Jedan interesantan pristup baziran na metodu GF je

tzv. SPAS teorija JS15, S16, S17J. Cilj te teorije je da

se od pocetka formulise hamiltonijan koji bi obuhvatio kako po-

merajne fazne prelaze tako i prelaze tipa uredjeno-neuredjeno.

Rezimirajmo konafino §ta je metod GF dao u ovoj oblas-

ti. Vedina autora se opredeljuje za ovaj metod jer on omogudava

ispitivanje u sirokoj temperaturskoj oblasti i u torn pogledu ne-

ma nikakvih ogranicenja. NajceSde se racuna u linearnoj aprok-

siraaciji (Tjablikovsko ili RPA dekuplovanje) . Kao rezultat se

pojavljuje fazni prelaz II vrste, i dosta dobro se reprodukuju

staticke osobine sistema, tj. krive polarizacije u funkciji tern-
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TABLICA II.I

Xc

1/4 =
0.25

1/4 =
0.25

1/8 =
0.125

0.1596
0.1316

0.18

0.137

0.1022
0.1248

0.1261
0.1123

0.1932

0.1383

0.2050
0.1217

0.1231
0.0965

0.3279

0.192
0.21

0.1903
0.1986
0.2143
0.2214
0.2258

d

oo

I

Tip re-
Setke

Proiz-
voljan

Proizvoljna

1

1

1

1

1

I

2

2

2

2
3

2
2
3
3
3

Niz sa
cikl.
gran,
usl.

"

if

H

ii

n

KV

T

KV

T

H

KV
PK

KV
T
PK
ZCK
PCK

Me tod izracunavanja

M F A

Dijagonalizacija hamiltoni-
jana metodom Bogoljubova
(Boro/itodoB)

Egzaktna di jagonalizaci ja
trans formacijom. Jordana i
Vignera

RG u direktnom prostoru. Pr-
vi rezultat odgovara slucaju
2 spina po bloku, drugi 7
spinova po bloku

RG u direktnom prostoru, va-
rijacioni metad (vrednost za
x loSija, ali kriticni eks-
ponent bolji)

Me tod GF
Pinkovo dekuplovanje

RG u direktnom prostoru,
decimacija

RG u direktnom prostoru,
perturbacioni racun sa 3
spina po bloku

RG u direktnom prostoru

RG u direktnom prostoru

RG u direktnom prostoru, va-
rijacioni pristup. Razlifiiti
rezultati odgovaraju razli-
citoj velicini bloka i obliki

Visokotemperaturski razvoj

Visokoternperaturski razvoj

Refe-
renca

|B10|

|P 6,
W 1|

|P 5
P 9|

ID 3,
J 2j

ID 3|

JP10J

|U 1|.

|u il

IF 6|

|P 7

IF 4|
.

IE i|

IY U
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0.2397
0.2424
0.2430

0.223
0.229
0.236

0.226
0.230
0.238

0.209
0.218
0.223

0.210
0.219
0.223

0 219
0.227
0.233

0.18
0.215

3

3

3

2

3

3

2
3

PK
ZCK
PCK

PK
ZCK
PCK

PK
ZCK
PCK

PK
SCK
PCK

PK
ZCK
PCK

PK

ZCK
PCK

KV
PK

OpSta vrednost spina. Metod
funkcija Grina, operatori
standardnog bazisa

Aproksimacija klastera, ap-
roksimacija konstantne
veze

Dijagramna tehnika VLP (pro-
racun do clanova reda 1/z
izveo G.Karojenjarz)

Metod spektralne gustine(SDM)

Korigovani SDM

Metod funkcije Grina, Pinko-
vo dekuplovanje

Metod Grinovih funkcija (si-
metrizovano dekuplovanje)

K 3|

W 1 1

K 5i\) ,
S22 j

K 4j

K 5|

K 5|

P fi !P b j

Vrednost x (T = OK) izracunate razlicitim teorijskim meto-
dama.

d = 2

d = 3

Usvojene skradenice za tip resetke:

KV = kvadratna mre2a

T = trijangularna mre2a

H = heksagonalna rare2a

PK = prosta kubna reSetka

ZCK = zapreminski centrirana kubna resetka

PCK = povrs"ins-ki centrirana kubna resetka
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perature su bli2e eksperimentalnim krivima nego MFA rezultati.

RPA implicira kvazicesticnu sliku, jer je vreme Sivota beskonac-

no. Poseban problem pretstav.lja zadovoljenje pravila suma, tj

kinematifikih osobina spinskih operatora. Gore izloz"ene Cinjenice

su nas i inspirisale da formulisemo teoriju preko GF all u tak-

voj bozonskoj reprezentaciji koja ce izbedi bar neke od nedosta-

taka gore opisanih proracuna.

pfLOva/ia IMTF. Na kraju uvodnog dela

trebalo bi dati pregled eksperimentalnih metoda koji se koriste

u istra2ivanju feroelektrika. Ovome je posvedena obimna litera-

tura (dobri pregledi su dati u referencama JB I, LVI, N 4 . S

obziroin na prevashpdno teorijski karakter teze, ogranicidemo se

na iznosenje onih eksperimentalnih rezultata koji su dali potvr-

du priraenljivosti IMTF u slucaju feroelektrika tipa KDP. Razlog

za§to ovo cinimo tek sada, je da se prilikom objasnjenja ekspe-

rimentalnih rezultata, moramo sluSiti rezultatim^ koji su pola-

zedi od modela dobijeni u odredjenoj aproksimaci ji. Zato detalj-

nu analizu mo2emo izvrSiti poznajuci detaljnije rezultate MFA i

RPA za IMTF, s obzirom da se pored jenje eksperimentalnih rezul-

tata vrgi naj6e§de sa ovim rezultatima. Videdemo da niz eksperi-

mentalnih cinjenica ukazuje u prilog primene Izingovog modela, u

poprecnoiti polju za objaSnjenje feroelektricnih osobina kristala

KDP.

"Najklasifinija"- su svakako dielektricna staticka me-

renja. Posmatra se temperaturska zavisnost krive histerezisa

P(E) monodomenskog kristala i odatle se ekstrapolacijom odredju-

je spontana polarizacija i susceptibilnost. Na taj nacin mo2emo

dobiti informaciju o vrsti prelaza i temperaturi prelaza T

|F i, S 6, N 4j . NaSalost, u blizini prelaza dolaze do izraSaja

efekti nelinearnosti indukovane polarizaci je, take da rezultati

nisu potpuno pouzdani. Danas je ova tehnika dosta usavrsena i

mo2e se dobiti precizna informacija o velifiini spontane polari-

zaci je i temperaturi prelaza, a primer su precizna merenja na

deuterizovanim uzorcima \S 7J . Ovim metodom je utvrdjeno da je

prelaz I vrste, ali sa relativno malim skokom polarizaci je

(P (TJ/P (0) =0.38) tako da IMTF koji pokazuje prelaz druge
S w. S

vrste u vedini pribliz"nih tretmana, ipak moze biti primenjen
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kvantitativno, sem u okolini TC.

Posebno treba ista<5i da se rezultati fietvorofiestifine

klaster aproksimacije izuzetno dobro slazu sa eksperimentalnim

rezultatima |v I, C ij. Ipak, ovo nije sasvim pouzdan dokaz,

jer se rezultati dielektrifinih merenja (kao i drugih merenja)

mogu isto tako veoma dobro objasniti i SUS - modelom u kojera se

tunelovanje ne uzima u obzir JV 4{.

Presudno je pitanje za razmatranje IMTF oblik poten-

cijala u kojern se krede proton. Dugo vremena nije bilo pouzdano

utvrdjeno da li je re£ o potencijalu sa jednim minimumom pri ce-

mu se polozaj tog minimuma raenja pri prolasku sistema kroz

T , ili je red o potencijalu sa dva minimuma s tim sto je iznad

T statisticka popunjenost oba minimuma podjednaka dok je is-

pod T proton lokalizovan u jednom od tih minimuma. Rana neut-

ronska istra2ivanja nisu mogla da daju odgovor na ovo pitanje

JJ 11 . Primenom moderne procedure utafinjavanja na. stare podatke

dobijene difrakcijom neutrona, utvrdjeno je da se stvarno radi o

potencijalnoj jami sa dva minimuma |N 2\ Navegdemo jo§ nekoliko

dokaza dobijenih rezonantnim metodama, fiija je karakteristika da

odra2avaju lokalne osobine. One su veoma osetljive na okru2enje

posmatrane fiestice. Kod DKDP je tako posmatrana kvadrupolna nuk-

learna rezonanca JB I, K ij deuterona i pokazano je da se kons-

tanta interakcije ne menja pri sni2avanju temperature ispod T .

Ovo znaci da se okruSenje deuterona ne menja bitno, tj. da se on

u obe faze nalazi praktifino na istom mestu u vezi. Kod KDP nije

mogude koristiti ovaj metod jer proton ne poseduje kvadrupolni
X

moment, i stoga je kori§cena dvostruka nuklearna rezonanca

H1 - O17, koja je dala isti rezultat.

S druge strane mogu se posmatrati i infracrveni spek-

tri. Pod uticajem termalnih ekscitacija menja se dipolni moment

jona, tako da dolazi do apsorpcije zrafienja u delu spektra koji

odgovara oscilatornim nivoima molekula. Konkretno, oscilatorni

nivoi protona u H vezi su veoma osetljivi kako na duzinu veze

tako i na polozaj protona u njoj J B ij. Po-smatranje 1C apsorpci-

je je pokazalo da ne dolazi do bitne promene polozaja protona

u vezi.

Slededi problem se odnosi na to da li postoji tune-

lovanje protona unutar veze. Mainie, da li je potrebno i opravda-
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no uvoditi clan koji opisuje tunelovanje (= S ) ili se sistem

mo2e jednostavno opisati Izingovim modelom. Ved sam izotopski

efekt ukazuje na dinamiku protona, ali veoma bitnu informaciju

u prilog primene IMTF su dala dielektricna merenja pod povise-

nim pritiscima.

Eksperimenti pod povisenim pritiskom |s 6| pokazali
3T

su da je

pod uglom 90

ke r— < 0

3p
,o

0 i da kriva T (p) za neku vrednost tezi nuli

IMTF mo2e ovo da objasni uz opravdane pretpostav-

> 0 koristedi MFA rezultat. Kao kontrast imamo

pona§anje feroelektrika kod kojih tunelovanje nije bitno, i kod
3T

i kod kojih se eksperimentalna cinjenica -jr-£ > 0 moze objasni-

ti ponaSanjera Izingovog modela (r = 0). &to se pojave trikritic-

ne taCke tice, teorija klastera dozvoljava ovu mogudnost |v l|

i verovatno de se uskoro pojaviti i radovi koji de ispitati i

kvantitativno slaganje ove teorije sa eksperimentalnim vrednos-

tima.

Rasejanje svetlosti mo2e da da takodje veoma korisnu

informaciju. Kada se pod uticajem termalnih ekscitacija deformi-

§e elektronska polarizibilnost jona, mo2e dodi do apsorpcije

(ili emisije) zracenja uz kreaciju (ili anihilaciju) odredjene

vrste fonona. Posmatrajudi samo efekte prvog reda, imamo Brilu-

enovo (Brillouin) rasejanje sa pobudjivanjem akustickog fonona

( v ̂  0.05cm ) dok Ramanovi (Raman) spektri nastaju neelastic-

nim rasejanjem svetlosti uz pobudjivanje optickih fonona

(v'v-iO - SOOOcm'1). Postoji i Rejlijevo (Raileigh) koje nastaje

na nehomogenostima sredine kroz koju prolazi svetlost.

Temperaturska promena mekog moda kod KDP je registro-

vana prvo u paraelektricnoj fazi pomodu Ramanove spektroskopije

|K 6| a kasnije i Briluenovim rasejanjem |B 9j. Ovaj metod je vrlo

pogodan jer je spektralna raspodela intenziteta propercionalna

iraaginarnom delu generalisane susceptibilnosti, dok je totalna

intenzivnost proporcionalna statickoj (w = 0) vrednosti re-

alnog dela susceptibilnosti. Spektralna raspodela mekog moda je

dobro prikazana izrazom za priguseni harmonijski oscilator. Pri-

gusenje je veoma veliko, ali sa povedanjem pritiska ono opada

JP 2j tako da se pouzdano mo2e tvrditi da je rec o ekscitaci-
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jama koje se prostiru kroz kristal.

Dalje, Pirsi JP 3J je uoCio da ovaj oblik suscepti-

bilnosti upravo odgovara izrazu koji sledi iz KobajaSijeve teo-

rije za ekscitacije koje su megavina protonskih ekscitacija i

opticke fononske grupe koja odgovara pomeranju te§kih jona du2

c-ose. Ovo mu je pomoglo da odredi vrednost mikroskopskih para-

metara u hamiltonijanu (vidi I glavu) i kombinuju<5i ih sa

rezultatima merenja na visokim pritiscima, pokazao da je teori-

ja u dobrom slaganju sa eksperimentom.

Dalje treba navesti da se rezultati koji se tifiu napr,

DKDP slazu sa rezultatima koji se odnose na Izingov model, dru-

gira recima, tunelovanje je zanemarljivo. Gore navedene fiinjeni-

ce ukazuju istovremeno na neophodnost i opravdanost primene IMTF

u slucaju feroelektrika KDP. Da bi se objasnili svi detalji eks-

perimenta potrebno je naravno model dalje razradjivati. Jedan od

naCina je uvodjenje i drugih interakcija koje u kristalima mogu

da postoje (interakcija sa optifckiir. i akustickim fononima, dugo-

dometne interakcije itd.). Druga mogudnost je da se sam model

ispita novim pristupima. Mi smo se odlufiili za ovaj drugi pris-

tup. Naime, poSto smo prethodnom diskusijom pokazali da IMTF

zasluzuje i dalje paznju kao model za feroelektrike tipa KDP

(a i druge materijale), mi demo u narednim glavama pokusati da

rasvijemo jedan novi teorijski pristup sa ciljem da polazedi sa-

mo od IMTF pokusamo da objasnimo neke cinjenice koje su nedos-

tajale do sada opisanim teorijskim pristupima (ili barem vedem

delu ovih pristupa).
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111 GLAVA

FORMULISANJE EFEKTIVNOG HAMILTONIJANA

U prethodnim glavama smo se upoznali sa fiziSkim

idejama koje leze u osnovi modela opisanog hamiltonijana

H * -; i
2 (III.l)

n,m

Forum liSimo jo§ jednom precizno cilj nageg ispitivanja. Ispita-

demo energetski spektar elercentarnih ekscitacija i temperatur-

sku zavisnost <S^> i <S^> u dva razlifiita temperaturska reSiina/

za koje demo formulisati odgovarajude aproksimacije. Posmatra-

demo monodomenski kristal sa tzv. hiperkubnoro re§etkom konstan-

te a. To je d-dimenziona re§etka kod koje za bild koja dva or-

ta du2 osa va£i e.*e,=6. (ifj - 1/2,3,...,d). Ogranifiide-
•i J *• t J

mo se na interakciju samo izmedju najbliSih suseda. Kristal de-

mo smatrati beskonacnim i idealnim, §to znafii da nema naruSenja

translacione simetrije. Tada vazi

h-i n-m

Smatrademo da su pseudo-spinovi smeSteni samo u Cvorove re§etke

i u svakom dvoru se nalazi samo po jedan pseudo-spin.

Sve ove pretpostavke predstavljaju idealizaciju u

odnosu na konkretne fizidke uslove koji se javljaju kod vedine

materijala opisanih ovim m©delom, 5to se tipa re§etke tifie/ poz-

nato je |SIV| da je dimenzija re§etke od daleko vedeg uticaja

nego tip reSetke. Iz ovog razloga moiemo smatrati da pretpos-

tavka o hiperkubnoj reSetci sa pseudo-spinovima u Cvorovima re-

§etke nede mnogo uticati na primenljivost dobijenih rezultata.

S druge strane, kod feroelektrika, sigurno nije ispravno posmat-

rati samo interakcije najblizih suseda, zbog postojanja dugomet-

ne dipol-dipol interakcije JD 4|. U ovom posebnom slufiaju uspeh

Slejterove JS14J i SUS JS13| teorije, ukazuju da kratkodometne
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interakcije igraju znatnu ulogu kod materijala KDP tipa. Sve go-

re navedene pretpostavke imaju za osnovni cilj da pojednostave

racunsku stranu problema.

Od teorijskih metoda koristidemo reprezentaciju

druge kvantizacije, tafinije formalizam Pauli-operatora (vidi

Prilog) i metod dvovremenskih, temperaturski zavisnih funkcija

Grina JD I, Til, TIIl|. Tokom izlaganja demo skicirati osnovne

karakteristike ovih metoda.

Da bisrao mogli Sto korisnije primeniti ove metode,

potrebno je da hamiltonijan (111*1) dovedemo na formu pogodniju

za rad sa ovim metodima. To demo postidi izvodedi dve unitarne

transformacije hamiltonijana* U cilju dobijanja generalnih re-

zultata, ove transformacije demo izvesti za slufiaj opgteg spi-

na S, a tek kasnije diskutovati slucaj S = 1/2.*
]C

Prvi korak je eliminacija Slana linearnog po S-*.

Ovo se najlakse posti2e rotacijom koordinatnog sistema za ugao

$ koji odredjujemo iz gore navedenog uslova* Ovaj postupak se

u ne§to drugafiijoj formi cesto koristi u literaturi. Obicno se

istovremeno sa rotacijom vr§i i linearizacija jednacina kreta-

nja JV 5, Kll| ili pak linearizacija samog hamiltonijana |S19|

ili se rotacija vrsi tako da se jedna osa novog sistema poklopi

sa pravcem molekularnog polja |N l|. Tada se zahteva da srednja

vrednost x-komponente spina posle rotacije bude nula. Kao posle-

dica tog zahteva ugao rotacije postaje temperaturski zavisan.

Umesto toga, mi vr§imo rotaciju na T = OK. Ugao koji demo do-

biti ved je koristio de Gennes JD 2j pri svojoj konstrukciji

poluklasifinog osnovnog stanja, kao i Blinc i Svetina JB 6J koji

su taj ugao odredili iz varijacionog pristupa za nala2enje os-

novnog stanja hamiltonijana (XXI.1). Razlog za razlifiite rezul-

tate u prethodno navedenim sluSajevima i u poslednja dva i u na-
x

§em tretmanu je u tome §to mi zahtevamo da se ne anulira <S->>,

ved da Clan koji sadrzi Ŝ *- vi§e ne postoji u hamiltonijanu.

Rotacija oko y-ose za ugao <J> indukuje unitarnu
transformaciju opisanu operatorom |MIl|

*Do sada su poznata samo dva pokusaja tretmana posmatranog hamil-

tonijana u opstem slufiaju JN 7, K 3(, tako da dobijeni rezultati

imaju vecu vrednost jer mogu poslu2iti kao osnova za dalja istra-

zivania.
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(III.2)

Pri ovoj unitarnoj transformaci ji se ne menja spektar hamilto-

nijana

y\ A. /̂ x

H' » UiHUj (III. 3)

Aa A tt "^Hh
Srednje vrednosti opcratora S-».' - UiS^-Uj , a = xry,z izrafiuna-

te po kanonskom ansan±>lu sa hamiltonijanom H* bide iste kao
«**. £j

i srednje vrednosti operatora S* izraSunate po kanonskom an-

sarablu sa operatorom H

H
"e (m.4)

Mi demo velifiine posle transformacije (velifiine sa primom) iz-

ra2avati preko polaznih velifiina.

Unitarne transformacije demo izvoditi koristedi

identitet JMIll

CD \

exp(-iA)Bexp(iA) = B + J Izij-fA, [A, . . . , [A,B]] . . .] (III. 5)
v»l - - - - •

V

Ovo daje kao rezultat

**

n

n

n
n

Ovakav rezultat se mogao ocSekivati jer se 2? u odnosu na rota-

ciju ponaSa kao vektor. Nadalje demo izostavljati operatorske

oznake sem u slufiajevima kada je potrebno naglasiti operatorski

karakter odredjene velifiine.

Izraz za hamiltonijan nalazimo ako (III.2) uvrsti-

mo u (III.3)
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n

(III'7)nra

U bilo kojoj reprezentaciji spinskih operatora

Boze-operatorima koristi se operator

= S — n

koji opisuje meru odstupanja z-projekcije spina od njene maksi-

malne vrednosti, tako da demo i mi izraziti S.+ u (III. 7) pre-

ko ovog operatora.

H' = W[
n

n
n

SXSXnr? n ID

(III.8)
HD7 nm

W oznafiava broj cvorova u reSetci (podrazumeva se termodina-

micki limes). Uveli smo i standardnu oznaku

1(0)
nm

Iz (III.8) sledi da je uslov za eliminaciju filana

linearnog po

siroy (III.9)

Drugo resenje co4<|) = 0, raoze da opi§e samo paraelektrifinu

fazu |K12|.

U cilju jednostavnijeg prelaska na bozonsku repre-

zentaciju, ved ovde hamiltonijan izrazavamo preko operatora

|Mil, Tillj

n n
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Smisao ovih operatora je slededi: kada deluju na vektore stanja

|s,m> koji su zajednicki svojstveni vekto'ri operatora S2 i S ,

oni ih prevode u vektore |S,m±l>. U strucnom z"argonu se kaz"e da

oni podizu ill obaraju projekciju z-komponente spina. Defini§imo

jos parametar x

r
ITOT (III.10)

tako da hamiltoni jan i komponente totalnog spina moz"emo napisa-

ti na slede<5i naSin

-W|2xr + 4-S2I(0)| + SI(0)
2S

slsl)

fi- (1 -

n?
(III.11)

IsZ' - wsd -
•* n S2 S n - (1 -

4x;

n n

Izabrali smo pozitivan znak za cc4$, jer tako nalazimo uobifia-

jeni izraz za spontanu polarizaciju,

Parametar x koji smo definisali u (III. 10) pred-

stavljade za nas mali parametar po kojem demo vrsiti razvoj.

Ideja o razvoju pc malom parametru x u feroelektricnoj fazi

ve<5 je uspe§no koriSdena u perturbacionom razvoju JP 6, P 7| .

U feroelektricnoj fazi ovaj parametar je mali, tacnije on mora

biti mali da bi uop§te postojalo uredjeno stanje. To se dobro

vidi iz Tablice II.1 u kojoj su date teorijske vrednosti za x

koje odgovara granidnoj vrednosti x na T = 0 K, dok na konac-

nim temperaturama x mora biti jos manje. Analiza citiranih eks-

perimentalnih podataka za vrednosti parametara u hamiltonijanu

ukazuje da je ovo stvarno slucaj. Mi demo nadalje posmatrati

samo oblast uredjenog stanja, i smatrademo da je x«l, tako
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da mozemo zadrizati samo ogranifien broj clanova u razvoju po x.

Kada budemo vrSili numericke proracune, mora<5emo da vodimo racu-

na o tacnosti sa kojom radimo, tj. o velicini clanova koji su

zanemareni.

Energiju merlmo u jedinicama 1(0). U hamiltonija-

nu se javljaju clanovi reda velicine I.*.-* = 1(0), xl(0) = f,
nm

x2I(0) = xf ltd. Procenimo koliki je doprinos pojedinih clanova

hamiltonijana. Od posebnog je interesa Slan =S a koji ima koefi-

cijent reda xl(0). Ako za neperturbovani hamiltonijan uzraemo

clan =SZ, onda on u drugoj popravci teorije perturbacija ima

doprinos reda velifcine x2I(0), §to je isto kao doprinos clana

-S~S u prvoj popravci teorije perturbacija.

Na§ cilj je da izbegnemo perturbacioni racun. Umes-

to toga izvesdemo jo§ jednu unitarnu transformaciju sa ciljem da

eliminiSemo clan =S 0. Pokazalo se da se ova transformacija ne

mo2e izvesti egzaktno do kraja JK 7, K 8J, tako da demo izraz

(III.5) aproksimirati sa dva prva dva clana. Iz zaTiteva da se

pomenuti clan harailtonijana anulira u datoj aproksimaciji, odre-

didemo aproksimaciju po malom parametru x u kojoj demo izracu-

navati energiju sistema i srednje vrednosti komponenti spina,

Sada de biti

H U2H'U2 (III.13)

pri cemu zahtevamo da operator unitarne transformacije ima oblik

U2 = exp[-(W + V)j (III. 14)

Da bi U2 bio unitaran, moraju W i V biti antiermitski ope-

ratori. Proizvoljan operator A se trans formise na slededi na-

cin

A S\ S\ ^ f, J^ >\ - r ^ ^ —

A" = U2AUl = A - [W, A] - [V,A] (III. 15)

^Operatore W i V mozemo napisati na slededi

nacin

demo izabrati tako da eliminigemo clan «S O
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je realna funkcija rastojanja sa osobinom
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(III.16)

Operator V moramo uvesti zato sto se pri izrafiunavanju komuta

tora [w,K'J ponovo javljaju clanovi ~s~. U cilju njihove elimi

nacije, Vi definis'emo kao

Y IB\)

Sada je lako izrafiunati

n

n n

n n * n± ' n 1 In'
1

- 2YS + 2Y0-*15 n

( I X I . l S a )

j.

S™" f •"> c* V \y ^ Vv-fro-* — 2zi )A-t-*a-t •¥ 2 )X-»--tO->O-t-
nl 1 n k nl 1 k nl n 1

1 1

,+ ,

(IXI.lSb)

(III.ISc)

Koristedi osobinu (MIIJ da se H" dobijen posle unitarne trans-

formacije moze jednostavno napisati kao H' u kojem su sve ve-

Ii5ine bez prima zamenjene velifiinama sa (") (ovo vazi za sve

algebarske izraze), H" mozemo izraziti preko polaznih promen-

Ijivih.

H" «= H

[2x2 + (ZZZ.19b)

, - -SI (O) [YH, -

H 2 4Yx(l -
n



H3 .

f*1 -

7 [l̂ X̂X-*̂  - X-̂ -*) -*-* L mi mn nl

aa na a m m

mn nlj n ai m n (III.19h)

H8 = -(1 - <

n ro sIŝ sT)i jo n (III.191)

8x m n '$ (III.19J)

H9 = [(1 -
L n

(III. 19k)

Ovaj izraz je ved napisan u konciznoj formi koriSdenjero osobina

hiperkubne resetke (vidi prilog u (P 7J).

Iz zahteva da HI i Hs budu identidki jednaki

nuli, odredjujemo oblik funkcija X.*-*. i Y. To <5e nam s druge

strane odrediti aproksimaciju po malom parametru x kao sto je

ved ranije refieno.

Izjednacavajudi koeficijent u HI sa nulom, nala-

zimo

Y —' m

2x' I-*-*
nl. (III.20)

odnosno, procenu Y = x2X.

Pri analizi izraza HS treba obratiti paznju na

prvi clan u H9 koji za J * 1, takodje daje doprinos u HS.

Mi demo ga za sada uzeti sarao za procenu/ uvodedi koeficijent a
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uz clan tog reda veliSine u jednadini. Tako stizeroo do izraza

I v M * 2. /1 — } V* , cv /n^l*\ TT̂ / '?̂ J' » / C3AVU/ nm

4x2. _ 2x2 - ĵ ^̂  + 4xJ
S2 s2 "® "» S2

Odavds sledi dimenziona procena

Xjl + x2 + x2(1 - 4x2) + a(l - 4x2)| = x/1 - 4x:

tj. X =
a -f bx2

= Ax

OdluCujemo se za aproksimaciju X = x, tj. zanemarujemo Clanove

reda x3 i viSih stepena po x. Samim tim u ovoj aproksimaciji

je Y = 0.

Razjasnimo detaljnije §ta iroplicira ova aproksima-

cija. i <S-*> kao bezdimenzionalne velicine racunamo do

x2, a energiju do xf *» x2I(0). Prema tome kod nuraerickih raCu-

na smatramo x3 kao granicu tafinosti sa kojom rafiunamo. S dru-

ge strane, Pfeuty \ 1\e pokazao da je slededi filan u razvoju

za <s%> proporcionalan tek x" . Stoga smo se odlufiili za ovu

aproksimaci j u .

Operator unitarne transformacije je sada dat izra-

zom

x = x (III.21)

U radovima |K 7, K 8j je od pofietka uvedena ova transformacija,

zajedno sa pretpostavkom X * x, koja se "intuitivno" nametala.

S druge strane u ovim radovima nije razjasnjeno da li bi clan

=x2 imao uticaja. <S*> i <Ŝ > je bilo racunato samo do £la-n n
nova =x, §to je dovelo napr. do netacnog zakljucka da

<sl> •* •- kad T •> 0 K.n 2
Imajudi na umu aproksimaciju u kojoj radimo, mo5e-

mo detaljnije da analiziramo sam harailtonijan. Zadrzavajudi u

svim koeficijentima samo izraze reda do x2I(0)/ nalazimo
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H" = = H + SI{0)

u2 (s^s+ + ststjut -
n w m n 2 n

* ) x

nro

H + SI(0)o / n

n

- IX si"* + ^41 \)
IzracunavSi ove komutatore (§to je verovatno najmukotrpniji deo

posla) nalazimo

12
H" - H - I H

v * -I i

(III.23a)

HI » S I (O)

[SX(0) + 2fjjL } I->-»-S-».S-*. (III.23c)nm nm n w

u _ ^ r* .

2S2:
(III.23d)

H^ = - f sx(O) + ~] ll*±(sla± + a+slSJ_ti nrii n m si) (III.23e)

[2S2X(0) + 4x]

H6 + X.^) [SX(O) +
L n a 2
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nml

I m n

(III.231)
nml

**-tnml
2S

HI* - -
nm nro l ni ror nr ror

(III. 23k)

nmlr ni mr ml mn nr ml mn nl

n m l r r 1 m n
(III.231)

HI 2 —2 I-*.-* X-»»-*-X->-».a->(7-»-cJ-*(j.>. nro ml rar n m 1 r (III.23m)

Na isti nacin nalazimo i komponente totalnog spina

MS(1 - ) + [4xX(0)
n

*75
n nm m nm n nm n sisi)

X + 2S

ô+S-.. + 2 7 X-».̂ X-,.-ta-».a-».o-tn ra I -f-4-* nm nl n m

n n

n - * n m n n 7 ~
2-̂n nm a n
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S X ( 0 ) X+-Jnm * n 0+st)
m n

1 r
lj-»~-i. ml In — 3X-.k..>X-».-».)nfi 1m

mn n m

, _ - — - ! _

3£ j?) ±

t j£ n

> S ) +
m n

TUT? n m - 2 nro rol n JTJ 1
,+ ,

I m^]

Primetimo da smo u cilju uzimanja u obzir svih £lanova koji da-

ju doprinos u datoj aproksimaciji, moral! uzeti u obzir i slede-

<5i clan u izrazu (III.5).

Formula (III.23) i (III.24) predstavljaju osnovne

formule za svaki racun izveden u aproksimaciji do 21anova reda

x2. Dalji generalni tretman bi trebalo izvesti koristecSi bozon-

sku reprezentaciju tzv. kvazi-pauli operatora |L 9J. Ovo je

skopcano sa velikim materaatiSkim teskodama i nadalje se zadovo-

Ijavamo slufiajem spina •=• kada direktno mozemo uvesti tzv.

Pauli opetatore (Til, Tint

S - - P-».n = P- (III.25)

Ovi operatori zadovoljavaju sledede korautacione relacije

(III .26)

Detaljnije se o Pauli~operatorima i njihovim bozonskim reprezen

taci jama govori u prilogu.

Hamiltonijan izra2en preko Pauli-operatora ima sle

deci oblik

12
H" - H «

o
H .i

H, =
n

- 4x2 - Xl.fcjplpnm' n
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H3 - -2x
nm

PP + P+P+)
nm n m m n

H, - -[±X(0) + 2X]

H5 -

nra

H9 =
nml

n

4x]

l
4X "

-»"*-*•
nml

p p p - * + pp-p-p^
n m 1 1 I I m n'

H8
nm -*• nm nl n m m 1 1 1 1 m m n

l

nmlr
nl mr ml nr n 1 1 r r m

(III. 27k)

nmlr

(III.271)

H;
-»•->•*-»- nro ml mr n m 1 rnmlr

(III.27m)

Na ovom mestu uvodimo vise aproksimacija. Kao prvo,

zaneraarujeino sve izraze koji sadrSe proizvode viSe od detiri

Pauli-operatora. Razlog je taj §to demo energiju racunati u

aproksimaciji linearnoj po srednjem broju Pauli-operatora
— +
N = <P^P^> a srednje vrednosti komponenti spina u aproksiniaciji

kvadratnoj po N. Ovo je automatski regulisano linearnim (po N)

dekuplovanjem Grinovih funkcija. U takvom dekuplovanju filar.ovi

sa vise od cetiri Pauli-operatora ne daju doprinos. Da bi smo

radun izvrSili korektno, potrebno je da prethodno sve izraze

dovedemo na formu normalnog produkta, jer u protivnom nismo

uraCunali sve moguce doprinose koji sadrSe najviSe fietiri
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Pauli-operatora.

Da procenimo doprinos pojedinih filanova hamiltoni-

janu, ponovo koristimo teoriju perturbacija. Za neperturbovani

hamiltonijan biramo Hj = 1(0). Tada clanovi Ha, Hi, i H? daju

doprinos tek u drugoj popravci teorije perturbacija.Kako je ova

popravka reda velicine !v|2/AE , vidimo da clanovi H$ i H?

unose u energiju popravke reda x"*I(0), a H«, popravku reda

x2I(0). Stoga zadrzavarao samo ovaj poslednji clan.

Posle procedure dovodjenja proizvoda na forme nor-

malnih produkata, i zanemarivanja filanova koji daju doprinos re

da velicine x3I(0) i manji, preostaje nam slededi izraz za

hamiltonijan

H"ef H + H0 , + H^ -f H3 + H. . + H .O 2d 2m 4d 4m

(2x2 4- i

H2d

H3
nm nm c nm - 2x -

H4d

n m m m m n

- 3

nml
(III.28g)

smo ranije objasnili, da demo umesto primene

teorije perturbacija, odrediti funkciju X̂ -> tako da elimini-

§emo clan H3. Ovo daje slededu jednacinu

- 2x - - o (III.29)

Ova jednacina je pojednostavljena forma op5te jednacine JK 7j

nm nm
I
2 nm nm
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koja se moze resavati metodima za regavanje integralnih jedna-

cina JK 7, S18J i postoji njeno opste resenje u slufiaju hiper-

kubne resetke bez ogranicenja na broj suseda. U slufiaju inter-

akcije samo izmedju najblizih suseda, sumiranjem po ft - m,

jednostavno nalazimo

X(0) = [2x 2d

odnosno

X(0) = -4x 4x a (III.30)

gde je X(k) Furije lik funkcije X-*->, a a konstanta reSetke,

Na ovom mestu je verovatno potreban komentar o op-

stosti pristupa. Naime, vec je refieno, da u generalnom slucaju

takodje postoji resenje gornje jednafiine i to prakticno u svim

slucajevima. Drugim reCima, na§e regenje, koje ne vazi za slu-

fiaj d=l, nije posledica lo§eg pristupa ved samo aproksimacije

najblizih suseda. Mi demo i dalje raditi u toj aproksimaciji,

ali je dobro imati na umu da su moguda i opStija reSenja. Kao

mogudnost za dalji razvoj teorije ostaje da se ceo problem dis-

kutuje i u slucaju interakcije vedeg dometa, jer tad postoji

reilenje jednafiine za cl=l, ito opet omogucuje poredjenje sa tac-

nim resenjem JP 9, P 5j .

Koristedi jednadinu (III.29), izraz za hamiltonijan

(III.28} se moze pojednostaviti

O ,3d if. n n
n

^ = r x^->pp-K2m -«-* nm n mnm

A ,4 a ->4 nm n m m nnm
(III.Slc)

H
437!

Ovde srno uveli oznake

A » 1(0) [i •*• 4x2 + xX(0)]
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nml nm m nm m
(III.32C)

Moramo obratiti paSnju na to da je hamiltonijan

formulisan preko Pauli-operatora, a da demo nadalje koristiti

bozonske reprezentacije za Pauli-operatore. U suraama su neki od

filanova identicki jednaki nuli zbog osobina samih Pauli-opera-

tora. Konkretno u H ne rao2e postojati filan sa n = im (zbog

P+ = 0). Kada Pauli-operatore izrazimo preko Boze-operatora po

pribliznim formulama, anuliranje ovog clana vise nije automat-

ski osigurano. U teoriji magnetizma naj£e§de nema ovih situaci-

ja, jer je obifino koeficijent ispred operatora jednak nuli za

n = m. Mi se ovde moramo osigurati da ovaj uslov bude ispunjen

time sto demo uvesti u sume faktor (1 - 6-». -»•) koji je jednak nu
+ +

li kada je n = m. U izrazu za H^ ne mo2e se zbog osobina
4m

Pauli-operatora javiti clan sa n = m i m s s l , a n i f i lan sa

n = 1, zbog koeficijenta X->->. Stoga demo hamiltonijan napisati

u konacnoj formi kao

H",ef
H H _ , -f

2d , + H . , + H.2m 4d 4m

H - N I ( O ) (2x2

H
2d n n

H,
2m

- r
not n m

(III.33d)

^ -4 a n,m nm n m m n

H. = - > (1 - 5-* +) (1 - 6* -) (1 -
4m -+-4-* n, j7j S,Tnml m, nml n m m 1

Ovaj efektivni izraz za hamiltonijan demo jos nazivati cetvoro

paulionskom (4P) aproksimacijom. Nadalje demo rafiunati samo sa

ovim efektivnim hantiltonijanom.

Ako sada ponovimo celu proceduru uvodjenja Pauli-

-operatqra, dovodjenja na normalne produkte i zadrzavanja cla-
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nova koji daju doprinos zakljucno do reda x2 , mo2emo napisati

sledede izraze za komponente totalnog spina

"£ n
- 8x2} - 2x [2xX(0) + 8x2 -

- ~ X ( 0 ) 2 - n n - 2x

X (PiPi +n m m n ro 31

- X
T* i Hh ^*

-v-*- nro -̂ -v +
351 m

+-* - ~ ^m . 2->4-»- nm mnml

" = 2,Vx - 8x2 - X{0) 2x] } F (p

nm ft
- +
to + nm p + P±A m 35

.+_+.

T I4-».4-

mn an -*- -
nml I m n

nm n m + P̂ P-̂ P̂ ) + 2 yx^ppp^P-^ (III.34b)nml I m n +Jt na n m m n
nm

Usrednjavanje vrsimo po kanonskora ansamblu opisanom hamiltonija-

nom H" . Zbog translacione invarijantnosti vazi

n Hef

Dalje uodimo da H" komutira sa operatorom N.
& f

koji ima smisao operatora ukupnog broja popunjenosti paulionskih

kvazidestica. U torn slufiaju, pri usrednjavanju u izrazima za

<S-5> i <SJj> ostaju samo srednje vrednosti filanova koji komuti-

raju sa K i konacan izraz je
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tl a ti
ef

[2xX(0) + 8x2 - 4 x ( 0 ) 2 - 1JN
f-

[2x - x < Q ) ] i . S ) { [ 4 x

nm
X-*~+ +
ni ml n m m

= 2x - [4x + X(0)JN + ̂
ef ' f

nift rt m si n

Ovde smo uveli oznaku N =
n

Da bismo na jednom mestu kompletirali op§te izraze

koji de nam bit! potrebni u daljern ragunu, napisademo ovde i
Hajzenbergovu (Heisenberg) jednafiinu kretanja za Paul! -opera tor P-*

idP-*

m

- 2T )X.4 jm

-t,H'* ~ AP^ •»• r Tx-f efj 4

- 2 1(1 - 6-t -̂ jA-k̂ pip̂ P-k -
F,m ?ro m m fn? m

(1 - (1 - 6-* *) (1 - 6-* -t)Ĉntl f/1 n nil (III. 36)

U ovoj jednacini je zanemaren 61an koji sadr^i proizvod pet

Pauli-operatora. Zadrizavanje ovog filana bi predstavljalo previ-

senje tadnosti jer smo ved zaneptarili operator H9 koji bi dao

isti takav doprinos u jednafiinu kretanja.

Primetimo da smo izabrali sistem jedinica u kojem

je fj = ; , drugim recima energija i frekvencija imaju istu

dimenziju.

Uporedimo ved sada dobijene rezultate sa rezulta-

tima koje daju druge teorije. Izraz za H (III.33b) je rezultat
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za energiju osnovnog stanja u aproksimaciji molekularnog polja

|B10|, a istovremeno to je izraz za energiju osnovnog stanja

do clanova reda x2 i u strozijoj teoriji JP 6j.

S druge strane A predstavlja deo energije elementarnih eksci-

tacija koji ne zavisi od impulsa |P 6j. Izraz za <S-»-> sadr2i

u sebi clan 2x §to odgovara rezultatu aproksimacije moleku-

larnog polja u celoj temperaturskoj oblasti koja odgovara ure-
rf

djenoj fazi. Prvi 61an u <S-+> predstavlja rezultat koji odgo-

vara vrednosti za <S*> u MFA na T - OK J B I O J . Vidimo, da se

ved iz opstih izraza mo2e uoSiti slaganje sa jednostavnijim

pristupima.
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IV GLAVA

NISKOTE'IPERATURSKO PONASANJE SISTEMA I
UTICAJ KINEMATICKIH EFEKATA

Ova glava je posvedena razmatranju ponaSanja siste-

ma opisanog ekviva lentnim hamiltonijanom na niskim tempera tura-

ma, znafii u blizini osnovnog stanja. U ovoj temperaturskoj ob-

lasti je bozonski forma lizam veoma pogodan jer ako je n « 1,

mozemo izraze za Pauli-operatore u ATR dobro aproksimirati sa pr-

va dva clana. Prvo demo ispitati "harmonijski" hamiltonijan, a

potom popravke koje daju ostali delovi hamiltonijana (prvi kora-

ci u ovom pravcu Sinjeni su u radovirua JK 1, K 8|). Na kraju de-

mo prouciti uticaj kinematifikih efekata novom tehnikom do sada

primenjenom u oblasti feromagnetizma |Tlli i teoriji eksitona

JH 5\ Problem demo tretirati generalno, a potom analizirati na-

vedene posebne slufiajeve.

Koristidemo metod dvovremenskih, temperaturski za-

visnih funkcija Grina JD I, Til, TIIIJ. Konkretno, posmatrademo

komutatorsku, retardovanu Grinovu funkciju za dva operatora

i B-̂ (t') definisanu relacijom
m

(IV.1}

Podrazuineva se kvantnomehaniciko statistifiko usrednjavanje po ka-
A

nonskom ansamblu sa hamiltonijanom H . S obzirom da hamiltoni-

jan ne zavisi eksplicitno od vremena, Grinova funkcija zavisi

samo od razlike t-t", tako da je jednostavnije operator B^ po-

sraatrati u vremenu t'=0. Kako su dati operator! "vezani" za

fivorove idealne kristalne reSetke, Grinova funkcija takodje

zavisi samo od razlike ft-ifc tako da mozemo uvesti Furije trans-

forme kako po vrenenu, tako i po prostornim koordinatama. Jedna-

fiina za vremensku evoluciju Grinove funkcije (u daljem tekstu:

jednacina kretanja) glasi
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(IV.2)

(Nadalje demo umesto "Grinova funkcija" koristiti skrac5enicu

GF) .

Koristedi pribligan izraz za Pauli-operatore

(IV.3)

sve velicine izrazavamo preko Boze-operatora. Stoga odmah na po-

cetku defini§emo odgovarajude bozonske velicine: Grinove funk-

cije

nm «B-*n n = «B(t)n (IV. 4a)

srednju vrednost bozonskog broja popunjenosti u impulsnom i di

rektnom pros tor u

n-*- = <B->B-»->
P P P

n 1 r-
(IV.4b)

i velicinu c. ("koncentraciju") koja predstavlja srednju vred-

nost broja popunjenosti sistema neinteragujudih bozona sa zako-

nom disperzije w . (k)

Ci = W

u-<p) «. 1
(IV.5)

Ovde je potrebno razresiti sledeci problem: po ko-

jem ansamblu se izracunavaju srednje vrednosti koje figuriSu u

definicijama (IV.4) i (IV.5). Najjednostavniji postupak bi bio

da se od podetka i hamiltonijan formuli§e preko Boze-operatora,

i onda tra2e jednafiine kretanja bozonskih funkcija Grina.

Ovim postupkom ne mogu da se obuhvate svi kinematicki efekti ko-

ji su posledica razlifiitih komutacionih relacija Boze i Pauli-

-operatora. Stoga postupamo na slededi nacin: postavljamo egzak-

tnu jednacinu kretanja za GF Pauli-operatora, polazedi od hamil-
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tonijana formulisanog preko Pauli-operatora. Tek u ovoj jedna-

2ini vrsimo prelaz (IV.3). Opravdanje za ovakav postupak mo2e

se dati na slededi nacin: prilikom dekuplovanja GF primenom

Vikove teoreme, javljaju se srednje vrednosti izracunate po

dijagonalnom kvadratnom delu hamiltonijana (prema terminologiji

teorije fonpna i eksitona, ovo je "harmonijski" hamiltonijan).

On ima isti oblik kao da se od samog pofietka u hamiltonijanu

pre§lo na Boze-operatore, ali samo zato §to smo hamiltonijan stro-

go formulisali u obliku normalnih produkata. Upravo stoga smo

toliko paznje posvetili formulisanju hamiltonijana u prethodnoj

glavi.

Uvodedi GF za Pauli-operatore

(IV.6a)

nflg - «p(t)Pi(t)Pt(t)n (IV.6b)

i koristedi jednacinu (III.36) mozemo postaviti jednacinu kre-

tanja za funkciju F-*-*-(t)

= i6(t)6 ±̂(l - 2N) + AF̂ (t) + r
m m

rmg
- 2 T(

4
-*r,ro fm miag

(1 - 6
m

-*
£,m

(IV*7)
Nadalje necfemo uvek pisati eksplicitno vreraensku zavisnost.

Uvodimo smenu (IV. 3). Detaljan postupak deiuo pri

kazati na primeru funkcije F-+-*-(t)

Kao sto smo naglasili, interesuje nas najniza temperaturska za-

visnost energetskog spektra u slufiaju kada zanemarujemo kinema-



energetske nivoe, tako da dekuplovanje vrSimo u aproksima-

ciji linearnoj po n. S druge strane, ispitivanje uticaja kine-

matickih nivoa je skopSano sa matematickim pote&kocama, tako da

<5e nas zanimati sanao temperaturski nezavisan doprinos. Formalno

posmatrano, pojava kineroatickih nivoa je povezana sa izraziroa

tipa GDG. Stoga prilikom dekuplovanja zanemarujemo izraze tipa

nGDG, koji bi dali temperaturski zavisne kinematicke nivoe.

(Ovo bi inafie predstavljalo previsenje tafinosti u odnosu na ap-

roksiinaciju (IV. 3)).

U skladu sa Vikovom teoremom JD I, Til, Till) na-

lazimo

1 * 9 9 9 g g

Odavde sledi

(IV. 8)

Uvode(5i prostorne Furi je-likove, uz predpostavku ciklifinih gra-

nicnih uslova

r i + - > — . Vr-
Gl$(t) " fl |G

mozemo pisati

(IV.9)

G ( k l , t ) D ( k 2 , t ) G ( k 3 ? t )

Analognim postupkom nalazimo

U-*-++(t) =
mmngr

'rL. ^P (n-m) _2_

J M M,*,

(1-1)
(IV.10}

rf.-f)

t 2 ) G ( 3 , t 3 )

(35-1)
( IV . 1 1 )
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- -~ G(£,,t)D(!c2,t)G(£j,t) x

(1-g)+ik"2 (1-nViks (1-1) (IV.12)

Ovde je potreban komentar o priir.eni Vikove teoreme. Njen

formalni dokaz se zasniva na primeni Dajsonovog (Dyson) T -

-operatora vremenskog uredjivanja. Njegova funkcija je da osi-

gura da operatori uvek slede u rastucem vremenskom poretku. Kod

retardovane GF, ovo je osigurano pojavom step-funkcije, bar u

linearnoj aproksimaciji u kojoj mi radimo. Drugim recima, pri-

mena Vikove teoreme u nasem radu je potpuno opravdana, a pita-

nje hamiltonijana po kojem se izracunavaju srednje vrednosti je

ved diskutovano.

Kada rezultate (IV. 10,11,12) uvrstimo' u (IV.7) i

izvrsimo inverznu Furije-transformaciju, nalazimo linearizova-

nu jednacinu koja je osnova za dalji racun

[(l - 4n)G(k,t)
K it:

1 ~ 2n) + §i (Jc)G(lc,t) +

4*2 (k,k"i,k"2)G(}<i ,t)D(k2,t)G(k+J2-|j,t) (IV.13)

Primetimo da smo u duhu uvedenih aproksimacija u prvom clanu sa

desne strane izvrsili aproksimaciju N - n.

Na ovoin mestu se manifestuje potreba uvodjenja

Kronekerovih simbola. U izrazima u kojima figurisu samo Boze-

-operatori, pojavili su se parazitski clanovi koji ne mogu pos-

tojati u polaznom hamiltonijanu. Njih bi moral! iskljuciti iz-

dvajanjem pojedinih fivorova prilikom sumiranja po resetci. S

druge strane Furije-transformaciju moramo vrSiti sumirajudi po

svim cvorovima, inace gubimo translacionu invarijantnost. Uvo-

djenjeir. kombinacija Kronekerovih simbola, sumiranje se formal-

no vrsi po svim cvorovima, a ipak su iz racuna iskljuceni para-
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zitski Clanovi, koji nisu posledica saraog prelaska na Boze-ope-

ratore, ve<5 preranog presecanja beskonafinog bozonskog reda.

Sada mo2emo eksplicitno izrafiunati koeficijente

<h (k) i 4»2(£,ici,£2):

(k) = rx(k> - iT erx(k") + 2

nn

_

- 2
n

Kj[-2rx(5) - 2 + 2

,iic(n-!)+ip(in-n)

» m
(IV.14a)

-t- TX(k")

+ 2

- 2
^

(n-f) r

-*• ->•->-

-ki) (n-f)

-icj) (m-l)

(IV.14b)

Koristedi jednacinu za funkciju X (III.29) i osobine hiperkubne

regetke (vidi prilog II u radu JP 7j) kao §to je napr.,

^ yi(̂ }X(p-}c)X(r~k) = 0

izracSunademo siune koje nas zanimaju. Navescemo nekoliko karakte-

risticnih, a sve ostale se racunaju na isti nafiin.

= 4XT + 3fX(0) + •=•-2. (IV.15a)
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n
[£ + 2 x X ( 0 ) ]

[2x + X ( 0 ) ] l ( r ) X ( r ) (IV.lSb)

inn
il(0)X(0)]xOc) (IV.ISc)

X ( r ) ] (IV.lSd)

Rezultat je sledeci:

- n[3KO)

[2x + (ic-p) - i ( o ) x ( p ) x ( i - p ) -

(Jc-p)} (IV.16a)

- 4xf - 5TX(0) - I ( 0 ) X ( 0 } 2 -f

4rx(k"i-k2) -

X(Jc ) ] + -|

+ X(k"-£1)X(k'+k'2-k'i)

2[2x

Uveli sine oznaku

+ 4xr + rx{0)

(IV.16b)

(iv.i?)

Mo2e se lako videti da je ovo upravo energija koja odgovara

kvadratnom delu hairdltoni jana d,ijagonalnog u k-prostoru.

Slededi korak je Furije transformacija po vremenu.

Uvodedi Furl je- trans forme

G(ic,o))e" iu) tdw (IV.lSa)

D(ic, t) = (IV.lSb)
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6(t) - (IV.ISc)

nalazirao slededu jednafiinu koju zadovoljava Furije-transform

GF

[(1 - 4n)u -

CO OO

J
du>ido>2

- 2n)

Oslobadjamo se faktora (1 - 4n) uz u> sa leve strane jednacine

mnozedi celu jednacinu sa (1 -f 4n) = (1 - 4n) u duhu aproksi-

macije u kojoj radimo. Uvode<5i oznaku

(k) (IV.19)

i zanemarujudi proizvode oblika nGDG, konaSno nalazimo

[u - 4><£)]G(3cfw) + — I [w - *2(£,£
^2 *i^a

x D(k'2/u>2)G(k"+k"2-k'i ,u>-u2-u)i) = ^1 + 2^ (IV.20)

Koristimo sledecu osobinu Furije-transforma bozonskih GF

D(k,-u>) = G (k,

i izvodimo slededu seriju transformaci ja

(IV.21)

oa

= d u'D (kj ,-w ')G (k+k2~ki ,o)+o)'-o)i ) =

)G
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Tako nalazimo jedna£inu koja <5e biti osnova cele dalje analize

niskotemperaturskog ponasanja sistema

(k",Jci ,£2) j d w i d u > 2 G ( k i ,w
— 03— CO

(k2 ,u)2)G(k+k2-ki, , 2n) (IV.22)

Napisademo je u nesto drugacijoj formi iz koje se preglednije

vide razlicite mogudnosti pribii2nog resavanja ove jednacine

G ( k , u ) - 2 [w - <j> 2 ( k , k i , }

CD DO

du)i ,o)i)G(k2 ,w2 )G (IV. 23)

— oo«- oo

U ovoj jednacini je

4

2($,^i,k2) dato sa (IV.16b) a 4* (k) je

n[-I(0) + 16xf + 4TX(0) -f 2TX(k)J +

- I(k"-p) - 4TX(lc-p) - [2x + X (0) ] I (It-p)X(lc-p) -

- | l(0)X(p)X(k-p) - (IV.24)

Pre prelaska na razlifiite aproksimacije, ispitajmo

kako se izra^avaju konponente spina u ovoj aproksimaciji. Vec_2

smo naglasili da komponente spina rafiunamo do clanova reda n ,

Sto u slucaju d = 3, koji de nas najviSe interesovati, daje

razvoj polarizacije do T3. Polazedi od ATR, imamo

n n = n - 2n'

n m
= (1 -

n m N p
P '

( IV.25a)

(IV,25b)

P

(iv. 250
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Pl P2
(IV.25d>

Ako ovo uvrstimo u (III. 35), nalazimo

<S*> = i - 4x2 + [2xX(0) + 8x2 - - ix(O) 2 - lln +
n <• *

•f [2x - x{0)] H*X(p) + [2 - 8xX(0) - 16x2 + X ( 0 ) 2 ] n 2 -

n-*>X(p) -
P

x X ( p i - p 2 ) [ 4 x - X ( 0 ) + Xfp 'a -p! ) -»• X ( p 2 ) -I- X C p ^ ] (IV.26a)

<S^> = 2x - [4x + X ( 0 ) ] n + ^ yn-^X(p) + 4 [2x + X ( 0 ) ] n 2 -

4n
PIP

(IV.26b)

Ovo je opsta formula za niskotemperatursku oblast, a zavisno od

aproksiir.acije demo davati drugacije vrednosti za fi.

Jednacina (IV.23) se moze resavati razlicitim ap-

roksirnacijama. Ako se 4» (k) aproksimira sa uo (k) imamo stan-

dardnu harmonijsku aproksimaciju za slucaj niskih temperatura,

koja postaje tacna na T = OK. Dalje, zanemarujuci jo§ uvek dop-

rinos kinematickih nivoa, moSemo izra5unati i 4> (k) u harmonij-

skoj aproksimaciji dobijajudi tako prve anharmonijske popravke

|K 7, K 8J. Drugi clan u velikoj zagradi opisuje uticaj kinema~

tickih efekata koji se javlja tek sa ovako uvedenom procedurom

dekuplovanja. Energetski nivoi koji se tada pojavljuju vode po-

reklo iz "kineraatike" i stoga su nazvani "kinematifiki energetski

nivoi", Dalju analizu upravo sprovodimo gore navedenim redosle-

dom aproksimacija.

Kao sto smo vec rekli, najjednostavnija je harmo-

nijska aproksimacija. Fizidki smisao ove aproksimacije je da

posmatramo sistern neinteragujudih bozona sa zakonora disperzije

(o (k) u cilju nalazenja osnovne temperaturske zavisnosti sred-

njeg bozonskog broja popunjenosti n. GF koja opisuje ovaj slu-

caj je
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G(k,u» -
U)

a sama procedura je formalno ekvivalentna zameni n = c .

Prethodno demo ispitati pona§anje sistema na T = OK

Energija ekscitacija je tafino data sa w0(£). Vrednosti za <SZ>
^X

i <S > su tafino vrednosti koje daje aproksimacija molekular-

nog polja |B10J, all su to istovremeno prvi Slanovi Pfetije-

vog perturbacionog razvoja po x na T = OK. Tadnije, Pfeti je

pokazao da su to upravo kompletni doprinosi dlanova reda xz.

S druge strane, tek vi§i clanovi imaju doprinos koji zavisi od

dimenzionalnosti reSetke. To znaci da demo, ako potrazimo kri-

ticnu vrednost parametra tunelovanja, za koju vi§e ne postoji

feroelektridna faza ni na T =» OK, iz uslova <S > = 0, dobiti

rezultat x = 1/2/2 = 0,35. Ovo je naravno veoma visoka vred-
C

nost i sto je jo§ bitnije ne zavisi od dimenzije reSetke.

Ukoliko analiziramo izraz za energiju elementarnih

ekscitacija napisan u slededoj formi

KO) - B»gl + Y<k>d
d - I

uocavamo da se ovaj rezultat slaze sa Pfetijevim rezultatom

JP 6j, dok se rezultat RPA dobija kada se pretpostavi da d-*-»

|B10J. Ako kriticnu vrednost parametra tunelovanja x trazimo

iz uslova da "gep" u zakonu disperzije tj. to (0) iscezava za

x P6 nalazimo

Ovo daje sledede vrednosti za x

d

x
c

2

-~= = 0 . 2 0
/24

3

i - 0.25

4

v^ = °-27

oa

~= = 0.35
2/2

Vrednost je jos uvek previsoka u poredjenju sa drugira rezulta-

tima citiranim u Tablici II.1. Ovo je jasno ako se ima u vidu da

je red po x ustvari veoma kratak, tako da su rezultati veoma
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zadovoljavaju<5i ako se uzme u obzir da radimo samo sa prva dva

clana razvoja po x.

Racun koji se odnosi na harmonijsku aproksimaciju

na konafinim temperaturama, kao i proracun anharmonijskih korek-

cija demo izvesti za specijalan slufiaj d = 3, iz dva razloga.

Prvi je zato sto zelimo da omogudimo poredjenje sa eksperimen-

talnim rezultatima dobijenim na realnim materijalima, a sa dru-

ge strane racun u viSoj dimenziji uvodi samo dodatne matematic-

ke komplikacije sa viSestrukim integracijama, a ne daje bitno

nove rezultate. Za d = 3, ranije uvedene aproksimacije konkretno

znafie da niskotemperaturski razvoj rooSemo vr§iti do filanova reda

T3 a to opet zahteva da sve funkcije od k razvijamo do clano-

va reda k1* JD I, K 7, K 8, N l| .

U torn slufiaju raoSemo uvesti

== a 2xf.k2a2• -Q '•* — = — 2xr-Ak"a" (IV.27)

gde su

a —
i-KO) - 8xr

g

A = (IV.28)

u i <j> su uglovi koje vektor k zaklapa sa koordinatnim osa-

ma. Uvodedi bezdimenzionu promenljivu s

(IV.29)

zakljucujemo ̂ a po prelasku na s, svako k2a2 "vredi"

dok je element zapremine u k~prostoru

ajk2dk -

Primenjujudi razvoj

0 (IV.30)
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prelazedi sa some na integral i pomerajudi granice integracije

po k do beskonacnosti (§to je sasvim opravdano u niskotempe-

raturskoj aproksimaciji), nalazimo

lTJTxTJ

gde smo uveli Rimanovu (Rieman) zeta-funkciju.

(IV.31}

Zp(a) r e"na
l n

(IV.32)

Niskotemperaturska aproksiraacija va2i u oblasti

temperatura u kojoj je ispunjen uslov

0 4irxr

Imajuci na umu da vedina eksperimentalnih podataka daje energi-

ju tunelovanja reda velicine 100K, ovaj kriterijttm je zadovo-

Ijen u oblasti temperatura

6 « 1250x

§to bitno zavisi od odnosa proton-proton interakcije i energije

tunelovanja. Tako procenjujemo da je taj interval reda Q«12,5K

za slucaj x=0,01, dok uzima vrednost G«250K kada je x=0,20.

Gore opisana procedura je formalno analogna rafiu-

nanju harmonijskih efekata kod Hajzenbergovog (Heisenberg) fe-

romagneta |TII, Till) tako da se nismo mnogo na njoj zadrzavali

U navedenoj aproksiroaciji je dovoljno koristiti

priblizan izraz za X(p)

X(p) « -6x ̂  xp2a2

.̂  mmmukoliko se pojavljuje u sumama po p uz n-*.. Tada mo2emo isko-
P

ristiti rezultat JK 7J

£rr> 5 / 2z 5 A<a) (IV.33)

Kod dvostrukih suma se doprinos reda T3 jo§ jednostavnije
izrafiunava
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Na ovaj nafiin moSemo izradunati

= 4 - 4x2 - (1 + 52x2)c +
<o)+2 2

* P«

3/2-f 2(1 ̂  34x2)c2) * - 4x2 - <1 -f 52x2)Zs/*(cO (- ) 32 +

[-1 + 52x

n

+ 2(1 + 34x2)Zf,/z(a)

2x -

Q (IV.34a)

= 2x - 4xZ3/i(a)

1 r—(o) . ,
- 4xc2 - x~ In* pza2 =

o W 4 p *

15ir) Z vs (a)

(IV.34b)

Uodimo da za razliku od rezultata koji se dobijaju
kod Ha j zenbergovog feromagneta, ovde ved u harmonijskoj aproksi-

maciji se javlja doprinos reda T3. Ovo nije rezultat lo§eg me-

toda analize (jer ovaj metod u slufiaju Heisenberg-ovog feromag-

neta ne daje takav rezultat J K 1 6 J ) / ved posledica specif icnosti
modela. Nairae, kod Ha j zenbergovog modela u>o(k)-*G kad k-̂ -0,

dok se ovde u sisterau javlja "gep" tako da ne dolazi do poni§-

tavanja efekata kinematifike i dinaraifike interakcije u datoj ap-

roksimaciji.
Slededi korak je da se izrafiuna doprinos celokup-

nog Clana <|>(ic). U prvoj aproksimaciji demo to uraditi tako §to

demo vrednost izraza cf)(Jc) izradunati u harmonijskoj aproksi-

maciji. Vodedi rafiuna o tafinosti sa kojom radimo, nalazimo

- 8xP - c [2I(0) + 104xf]

KO) + 42xrj (IV.35)
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Srednju vrednost bozonskog broja popunjenosti izrafiunavamo po

kanonskom ansamblu neinteragujudih bozonskih kvazi-cestica sa

zakonom disperzije <|>(k) = w, (k) . Uvodimo oznake

>! (k)_
= a 0

2,2

BO)] - (IV.36a)

6 " (iv.36b)

B(0) 42xfj

Postupaju<5i na isti naSin kao i ranije nalazimo

c, - [1 - |.|I0L]Z3/2(â 6)(̂ r)3A

(IV.36C)

(IV. 37)

U ni skotemper a tur sko j aproksimaciji mo2emo razviti

Z-funkcije na slededi naSin

- Zp<a) - [u + vf-r-^-—)
vT5rxT;

gde su funkcije u i v date izrazima

21(0) + 104xf
u • — - *___«- " '

,, . .ZV2(a)

(IV.38)

(IV.39a)

327xf
v -Z5/2(a) (IV.39b)

Na prvi pogled izgleda da su ove funkcije unele doprlnos reda

1/x2 §to bi bio veliki doprinos, ali ne treba zaboraviti da su
-1/x2one mnozene sa faktorora Z =<e koji je uvek mnogo manji

od 1. Posle sredjivanja nalazimo

= C
, 1(0)
+ -

9

66xT
(IV.40)

Prema teoremi o spektralnoj intenzivnosti JTII, TIII|

bide
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n (1 + 2co)ct * c, + ,2
'o

(IV.41)

gde sir.o za dobijanje konaSnog rezultata iskoristili uslov da ra

cunareo sa tacnoSdu do T3. Kada ovo uvrstimo u (IV.26) nalazirao

n
52x2)(c1 - c

l

- 4x(Cl - CQ)

(IV.42a)

(IV.42b)

Analizirajuc5i ovaj rezultat, uofiavarao da je <S > u celoj ob-

lasti proporcionalno x, dok <S2> ima doprinos reda 1 kao

i doprinos reda x2.

Analogni racun sa nizorn tafinosdu srno izveli ranije

|K 7/ K 8| . Ne samo §to je tafinost bila ni2a, ved su i x^rednosti

koeficienata bile drugafiije jer smo uzeli u obzir i doprinos ni-

za clanova koji realno ne figurisu u hamiltonijanu (vidi III

glavu).

Mogudi eksperimentalni test koji se odnosi na me-

renje velicina <SZ> i <SX> je veoma tesko izvesti na niskim

temperaturama, jer je u takvim eksperimentalnim uslovima tesko

razdvojiti razliCite mogude doprinose. Moguca eksperimentalna

provera se odnosi na merenje niskotemperaturskog ponasanja spe-

cif icne toplote. Naime, u datoj aproksimaciji je

- 8xr]Cl -

(IV.43)

Polazedi od

77 "~se"~
(IV.44)

mozemo izracunati vodede filanove u niskoteraperaturskom ponaganju

specificne toplote. Pokasuje se da postoje clanovi reda T^f T,

T0 T2 itd. Treba primetiti da je Loles (Lawless) JL12j prvi re-

gistrovao clanove ^T3/2 u niskotemperaturskom razvoju specific-

ne toplote ali ih je objasnio efektom domenskih zidova. Dalje

razvijanje ove teorije je od posebnog interesa jer su feroelek-

trici veoma zapaSeni kao dobri detektori infracrvenog zracenja
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i zbog toga je Izraz za njihovu specificnu toplotu bitan.

Drugo poredjenje se mo2e izvrgiti sa ponaSanjem

Hajzenbergovog feromagneta. Kao Sto smo ved napomenuli, ana-

logne procedura za slucaj Hajzenbergovog feromagneta JK16J re-

produkuje Dajsonov rezultat |D 6J koji je u odlicnoj saglasnosti

sa eksperimentima. Prema toj teoriji nema doprinosa reda T3 u

niskotemperaturskom razvoju magnetizacije, dok je prvi doprinos

anharraonijskill clanova reda T1*. lako je forma hamiltonijana

napisanog preko Pauli-operatora (III.33) formalno identicna

(sem poslednjeg clana), fizicki smisao samih koeficijenata je

bitno drugaciji i odatle takva razlika u ponasanju.

Prelazimo na analizu pojave kinematickih nivoa.

Naime, zbog razlicitih komutacionih relacija Pauli-operatora

i spinskih operatora, mo2e dodi do pojave novih energetskih

nivoa, ill do drugih promena prouzrokovanih kinematickom inter-

akcijom. Ove pojave se eksplicitno manifestuju tek pri gore u-

vedenoj prcceduri dekuplovanja GF. Ved smo rekli da demo pos-

matrat.i oairo temperaturski nezavisne kinematicke efekte, t̂ ko

da jedna^iru (IV.23) mozemo aproksimirati slededom jednadinom

G(k,w) =

gde je

(k)
fl -

- wo(k)

M2
I [w

— 00 «*C

(IV.45)

(IV.46)

Ovde smo iskoristili dinjenicu da je refi o retardovanoj GF. U

prvom 21anu sa leve strane se podrazumeva glavna vrednost pri

izraCunavanju integrala.

Sada (IV.46) mozemo napisati na slededi nacin

CD - (i) (R)
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(IV.47)

Integral I se javlja uvek pri radu sa kinematickim nivoima u

linearnoj aproksimaciji JTllj ali se obifino ne obja§njava nje-

govo konkretno izracunavanje. Zato demo mu ovde posvetiti neSto

vise paznje

CO OO

— tjo —eo

, -kj ,u )+u> 2 -u>j ) » I I - (IV.48)

j zrafiuna jmo nekoliko clanova same (IV. 48)

(IV.49a)

I2 =

2-rr*?*"

•— OOt— OO

(IV.49b)

IB =
— OQ — QO

2-w (k 2 )
. - .

2rr 4 (k+k 2 -k j ) -
(IV.49c)
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ITT 4 u + wo(k*2) - u>0<kVk'2-kkl) - u0
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(IV.49d)

Odavde sledi da je l3+It»=0. Svi ostali integral! koji se pojav-

Ijuju u sumi su jednaki null. Naprimer

()2

— 00 — 00

0) ' ' U>i

6 [u>t -a) (kt

= ( ) 2 d«
- u)(k+k2-kl)

,

u>
-] E 0 (IV.50)

KonaCni rezultat za I postaje

= JL.L..
1 2 IT 4

- i > 3 (IV. 51)

Ako ovaj izraz uvrstimo u (IV. 47), dobijamo jednacinu koja opi-

suje uticaj kinematifikih efekata. Polovi dobijene GF predstav-

Ijaju kinematicke energetske nivoe u temperaturski nezavisnoj

aproksircaciji.

0) -

U) -
^ • *" • * ^

*" ' '3'*" T "" *"

^ 2
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(IV. 52)

Veoma je bitno uociti da su polovi kompleksni, sto znaCi da

kvazicestice imaju konacno vrerae 2ivota. Drugim refiima, ovaj

postupak dekuplovanja vec u linearnoj aproksimaciji mo2e da o

pi§e i efekte prigusenja.

Sume koje se javljaju u ovom izrazu su veoma slo

zene, i moramo pribedi daljim aproksirnaci jama da bismo proce-

nili doprinos kinematifikih nivoa.

Najgrublja aproksiraacija je svakako da se u svim

izrazima zadrze samo filanovi reda 1(0). Ovo daje

G(Jc,w) E G*(u>) = ~-

x «[w - il(0)J. + (IV. 53)

U ovoj aproksimaciji vreme zivota je beskonafino i radi se o sis-

temu neinteragujudih kvazicestica sa zakonom disperzije (a-

Bitno je uofiiti faktor 1/2 ispred izraza za GF. Ako ovaj re-

zultat uporedimo sa rezultatom harmonijske aproksimaci je u ko-

joj su takodje zadrzani samo filanovi reda 1(0), dobijano neo-

biSnu sliku

n* (IV.54)

Prema tome, vrednost c se pod uticajem kinematifikih efekata

smanjuje za faktor 2. Imajudi u vidu kako u ovoj aproksimaciji

glase izrazi za n n

- 4x2 - n 8x2d2 d - 1

(d - I)
(IV.55a)

= 2x - [4x 4- X(0)]n = 2x[l + d 2_ n] (W.55b)

mo^emo diskutovati slededi izraz
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-£— » [l + 4x ,d2 + d -

n
(d - 1)

1],

77

(IV.56)

n

Prema tome, <SZ> i <SX> se poklapaju sa <SZ>S i <SX>S

na T = OK, a sa porastom temperature, njihova razlika eksponen-

cijalno raste. Ovo se bolje slaze sa eksperimentalnim podacima

o skoro horizontalnom hodu krive polarizacije u vedem delu

feroelektricne faze.

Kao finiju aproksimaciju moiemo posmatrati i uti-
caj clanova reda xl(0) = T. Prethodni rezultat ukazuje da je i

u torn slufiaju vreme Sivota beskonafino s obzirom da WQ nema
clanove ovog reda. Stoga pol GF tra2imo u obliku 5 = ̂ I(0)+ar.

Zadr2avajudi velidine reda r nalazimo

M(k) (IV.57)

gde je

[4xr -»- rx(0) +

rx(ic,) - rx(k"2) - (IV.58)

Smatrajudi doprinos kinematickih nivoa malim, moSemo pisati

G ( k " , u ) ) =

[u -

[w - -jKO) - ~
(IV.59)

Striktno zadrSavajudi samo Clanove reda rf ovaj izraz se pojed-
nostavljuje

- yl(O) - ^T(Jc) u - ^I(O) +
(IV. 60)

Vidimo da su polovi GF, tj. energija kvazicestica poraereni u
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odnosu na rezultat dobijen bez urafiunavanja kinematifikih nivoa

Popravka je reda r i data je sa

r[ 2
d(d - 1)

d
I (IV.61)

Vidimo da tokom integracije po Briluenovoj (Brillouin) zoni samo

polovina tacaka daje doprinos energiji, dok drugi deo Briluenove

zone daje doprinos vremenu zivota, taSnije, prouzrokuje da kva-

zifcestice dobiju kona£no vreme zivota. Ovo je veoma bitno sa

kvalitativnog aspekta, jer se amortizovanje te§ko realizuje u

linearnoj teoriji, all kvantitativno efekt je veoma raali.

Ako se u u) uzmu u obzir filanovi reda xf, jav-

Ija se GF sa tri pola pri cemu jedan od polova odgovara energi-

ji u harmonijskoj aproksimaciji bez prisustva kinematifikih ni-

voa, a druga dva su u odnosu na njega pomereni za ±«/Ff. Korektan

radun sa ovim dopjrinosima ne bi bitno izmenio kvalitativnu sli-

ku koju smo upravo formirali.

Rezimirajmo rezultat ove glave. Reprezentovanje

Pauli-operatora Boze-operatorima je veoma jednostavno u slucaju

niskih temperatura i mo2e da reprodukuje kvalitativno pona§anje

sistema, dok su kvantitativna odstupanja pre svega posledica

kratkode reda po x. Uticaj kinematifikih nivoa se manifestuje

tako da kriva polarizacije u oblasti niskih temperatura zadr2a-

va konstantnu vrednost u ve<5oj temperaturskoj oblasti. £ak i na

niskim temperaturaraa pobudjenja imaju konafino vreme 2ivota. Ono

je proporcionalno r iz Cega zakljucujemo da je refi o Sisto

kvantno-mehanickom efektu.
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V GLAVA

ISPITIVANJE OBLASTI FAZNOG PRELAZA

U ovoj glavi demo ispitati oblast temperatura bli-

skih temperaturi prelaza TC, pri cemu demo se prelazu pribliza-

vati iz oblasti niSih temperatura, dakle iz feroelektricne faze.

U ovoj oblasti je broj popunjenosti bozonskih kvazifiestica koji-

ma reprezentujemo Pauli-operatore veliki, tako da se pri prome-

ni ATR morarao posluSiti celim izrazom (P 3) . Hamilton! j an

(111,33) demo prvo analizirati metodom GF u aproksimaci ji Tjab-

likova (TflS/iMHos) JT.II, T.III|. S obzirom da se ovaj hamiltoni-

jan razlikuje od polaznog hamiltonijana (I. 6), oSekujemo da de-

mo dobiti rezultate koji de se razlikovati od rezultata dobije-

nih ovim metodom opisanih u II glavi. Ovi rezultati de predstav-

Ijati nultu aproksimaciju za ispitivanje uticaja kinematickih

nivoa na fazni prelaz. Ujedno, pokusademo da samu teoriju kine-

matickih nivoa u blizini faznog prelaza rigoroznije zasnujemo

|Tl2| . Pokazademo da se dobijeni rezultati mogu prosiriti i na

celokupni hamiltoni jan koji odgovara aproksimaciji do x2, dak-

le na hamiltonijan dat izrazom (III. 27).

Da se ne bismo stalno pozivali na prethodne glave,

prepiSimo jednadinu kretanja GF Pauli-operatora F-*-*(t) (IV. 6a),

pri cemu nedemo svuda pisati eksplicitnu vremensku zavisnost

- 2r ~ 2
(1 - (1 - ) (1 -

M
fml mmg

• - - i -*̂  n,r ,1 nf 1 nil nflg

Tjablikov JTIIl) je predlo2io sledede dekuplovanje vi§ih GF

fit ft) n
nt-t
ng

(V.2)
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Srednja vrednost sa desne strane se izracunava sa kanonskim an-

samblom koji je opisan celim hamiltoni janom (III. 33) . Sve osta-

le vise GF koje sadrMe fietiri Pauli-operatora smatraju se manjim

i zaneinaruju u poredjenju sa (V.2) . U skladu sa ovom aproksima-

cijom, u formulama za <S+> i <S%> zanemarujemo izraze tipa N<P-»-P->>
_ n n n w

u poredjenju sa N2 . Na taj naCin, polazedi od (V.I) i (III.35a,b)

nalazimo

= 16 (t) - 2N) -f- A - 2N T (1 - 6-k +)/U-JF.M.4 r,m rn?J tg

- 2N)T - N
-
i f m

(V.3)

4x2 4- [2xX(0) 4- 8x2 - ̂ X(O)2 - 1JN + [2x

- 2X(0)N]i Tx^<ptP^> - 4xX(0)N2
J iv -im n m (V.4a)

= 2x - [2x -f X(0) ]N

m 2X(0)N2 (V.4b)

Uvodimo Furlje-transform GF F++(t) po vremenu i pro

stornirn koordinatama

F(Jc,w) (V.5)

Kakon ovoge., reSenje (V.3) glasi

1 - 2N

w - ui (k)
(V.6)

Energija elementarnih ekscitacija u aproksimaciji Tjablikova

data ie izrazora

= A - 2N

(V.7)

r/n n

,ik(l-f)
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§to se, koristedi vec izracunate sume {IV.15) moze napisati kao

w (£) = wQ(k) - N[l£0) + 2TX(0) -

- 8xf -»- I(0)X(0}2 + |l(0)X(0)X(Jc)] (V.8)

ill jos kompaktnije

= 1(0)

v*>
I (0)

I
2

1;:al
d - 1

d*T(k)

(d - I)

Uvodec5i oznaku

>ipv
X K

nalazimo za srednje vrednosti komponenti spina

d rr= 16x2 . |n d - 1

1
2

+ d - l-

(d - 1)

(d - l)

- 32x:
(d - 1)

2x[l —p «__,

2d 1

(V.9a)

(V.9b)

(V.9c)

(V.lOa)

(V.I Ob)

Polazeci od jednafiine (V.6) i koristedi teoremu o

spektralnoj intenzivnosti JTII, TIIIJ dobijamo jednafiinu

(k)/9
- 1

koja se moze dalje koristiti na razlicite na£ine. Napisademo
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dva oblika koji su pogodni za odredjivanje N.

- u) (K)/0

- 2N

1 - 2N =
(fc)
] -

(V.lla)

(V.llb)

Opsti oblik jednacine kada se izvrsi prelazak na kontinuum,

glasi

Tr/a t dg j ,. . dq
j—_-. £_ (V.12)

1 - 2N

Rec je o transcedentnoj samousaglasenoj jednacini za odredjiva-

nje N, pri cemu resenje ima fiziSkog smisla samo u intervalu

[0,1^ . Ovu jednacinu bismo mogli reSavati numeriSki, no in-

tegral! r.u bar dvostruki a opsteg metoda resavanja nema. (Napo-

menimo dc, je P. Pfeti u svojoj tezi izvodio numerifiku integra-

ciju pri resavanju slicne samousagla§ene jednacine i pokazalo

se da ulozeni trud i utro§eno racunsko vreme nisu u srazmeri sa

popravkaria :<oje se dobijaju u odnosu na jednostavnije priblizne

tretmane,,)

Pre nego pristupimo pribliznom re§avanju jednafiine

(V.ll) zf.ni:nljivo bi bilo uporediti dobijene rezultate sa drv-

gim rezultatima dobijenin metodom funkcija Greena |K12, S19,

R.lj 11 aproksiraaciji haoticnih faza, S obzirom da vedina autora
-f- -f

zadrjnva u haniltonijanu i clanove proporcionalne P-+-P-*- jasro

je de se ensrgija dobija kao kvadratni koren iz odredjenog iz--

raza. Nan harailtonijan je oslobodjen ovih clanova, tafinije oni

na daju doprinos u aproksimaciji do x2I(0). Da bismo ipak iz-

vrsili poredjenje, u izraz za energiju elementarnih ekscitacija

dobijen u RPA (II. 9) ukljucujemo nase izraze za <S-5> (V,4a) i

<S^> (V.4b). Zadrzavajudi samo clanove do reda x2 i linearne

po lif nalazimo novi izras za energiju elementarnih ekscitacija

1(0)
? 8x: + d - 1

(d - i}2
jj-̂ jl
™ 1
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- 2*

Ako bismo dalje, razvili koren po binomnoj formuli, i uporedili

sa izrazom (V. 9) moSemo uociti da naS izraz za energiju ima

niz filanova koji zavise od dimenzije sistema, koji se na

javljaju u gore dobijenoj formuli. Mozemo zakljuciti, da se pro-

cedurom koju mi koristimo, u linearnora dekuplovanju ukljufiuje

mnogo veci doprinos visih clanova hamiltonijana nego §to je to

uobifiajeno. Mi demo ovu jednacinu resavati u aproksimacijama

koje se sastoje u tome da se rezultat integracije u k~prostoru

svih funkcija od k zameni vrednoSdu date funkcije u odredje-

noj ta5ci Briluenove zone. Kvalitet aproksimacije zavisi narav-

no od izbora tafike u kojoj posmatramo vrednosti funkcije. Mi

demo posmatrati dva slucaja. U prvom slucaju, koji je analogan

aproksimaciji molekularnog polja kod jednostavnijih sistema, za-

nemaridemo svaku .zavisnost od k, tj. sve funkcije.od k demo

smatrati identifiki jednakim nuli. Ovo ustvari snaci da diskutu-

jemo slucaj kada je k. = Tr/2a za i = l,...,d. U drugom slucaju

demo posmatrati vrednost svih funkcija u centru Briluenove zo-

ne, tj. u tacci k. = 0, i = l,...,d. Drugim refiima, mi smo uzeli

nulti clan iz aproksimacije efektivne mase. Opravdanje za ovakav

postupak uopste je da demo fiak i u ovako jednostavnim slucajevi-

ma biti suofieni sa nizom racunskih problema kod re§avanja jed-

nafiine.

U ovim graniSnim slufiajevima se formule pojednostav-

Ijuju i mi in navodimo za oba slufiaja:

. 7T
5.) K. , — 7T~

• •
1
5 X = 1 + 8xs 3d - 1

(d - 1)

= 4 - 4x2 -
(d - 1) d - 1

b) k. = 0i

0) - -Xo 2

= 2x(l

- 4x2d

d -

d - 1

-

3d - 1

(d - 1)
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n
1
2 - 4x2 -

<S*>n

- 16x
(d - 1)

d(d + 1

(d - I)

2x(l - 2N - 4d f i**2)

Ved smo naglasili da se N krede u intervalu od 0

do 1. Blizu informaciju mozemo dobiti posmatrajudi kako se

<S+> ponasa u funkciji N. U oba slucaja radi se o paraboli.

Primenjujudi Vietove (Viette) obrasce na jednafiinu <s|> = °/

uocavarr.o ponasanje prikazano na slici V..I

Si. V.I. u funkciji N. a) za k , =i
-rr
2a"'

(b)

b) za k, =0.

a) j,: s= 7T/2a. Parabola ima otvor naviSe, a oba korena jed-
JL

nafiine su pozitivna. U principu postoje dve oblasti vrednosti

za N od interesa: [<3,Ni] i [N2fK3]. Vrednost N3 je odredje-

na uslovom <sf> « 1/2. Provero'm se lako utvrdjuje da za sve

slucajeve od interesa vagi <s|> < 0 u ta5ki N = 1, sto znadi

da je dovoljno da se jednacina (V.12) resava u intervalu [0,N,],

b) k, =0. U ovom slucaju parabola je okrenuta temenom na-

vise i postoji samo jedan pozitivan koren Nj, tako da je u in-

tervalu od interesa [0,EFj] uvek ispunjen uslov <ŝ > < 1/2.

Nedemo navoditi eksplicitne vrednosti za Nj, ali se

lako vidi da je u oba slucaja N1 < 1/2. Nama ce biti pogodnije
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da samousaglasenu jednacinu resavamo u intervalu [0,1/2], Ova

diskusija, iako elementarna, je u velikoj meri pojednostavila

racun, smanjivSi interval na polovinu.

U cilju dalje kvalitativne analize, razmotricemo de-

taljnije transcedentnu jednacinu (V.ll) koja sada dobija jednos-

tavniji oblik

ff = [e. + I]"1

pri cemu se podrazumevaju vrednosti funkcija od k" izracunate

u gore izabranim tackama. JednaSinu mozemo prepisati na nacin

koji je pogodan za graficko regavanje

•tnl ~ N = 1(0)
N

Kriva sa leve strane jednacine

prikazana je na slici V.2. Za

N -> 0, ona te2i beskonacnosti,

dok za N = 0.5 ona ima vrednost

nula. (Zbog toga je ova vrednost

izabrana za poCetak intervala.)

Desna strana jednacine pred-

stavlja pravu £iji polozaj za-

visi od parametara w', X i 0.

Prava preseca N-osu u tacki

N - w '/X f a pri zadatim u>' i X,

njen nagib zavisi od temperatu-

re. Kako su A i 0 uvek pozitiv-

ni, tangens pravca je uvek nega-

tivan. Da li <5e prava presedi

krivu, tj. da li uopgte postoji"

resenje jednacine (vrednost za

N) , zavisi od znaka pararnetra

S1.V.2. in1
N

funkciji N

- AN)

.1 - N

(V.13)
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f (N)

0.1 0.2 0.3 0. 0.5

S1.V.3. Grafifiko re§avanje jednafiine (V.I 3) zavisno
od znaka parametra w'.

Za w' < 0 ne postoji resenje za N (nema preseka) , dok za

w' > 0, presek moz"e postojati. Drugim reSima, to je potreban,

all ne i dovoljan uslov. Odatle rao2emo odrediti granifinu vred-

nost parametra x iznad koje ne postoji re§enje za N, znafii

nema uredjenosti u sistemu. Iz uslova

sledi

X =
c

<za

> °

- w/2a), X - (za

(V.14)

= 0)

Prvo resenje nema fizickog smisla jer x -*• °° kad d -»•<». Sto se

tice slucaja k = 0, ovaj isti primer smo ved diskutovali kod

niskotemperaturske aproksimacije.

Cinjenica da x raste sa porastom dimenzije d se

sla2e kvalitativno sa predvidjanjirna drugih pristupa, a mogude
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je dati dosta dobro jednostavno objaSnjenje. Sa porastora dimen-

sije sistema (pri istoj jacini interakcije izmedju parova suse-

da) raste broj najblizih suseda, tako da raste ukupna interak-

cija koja tezi da sistem odrzi u uredjenom stanju. Stoga je pot-

rebno povedati parametar tunelovanja da bi se sistem doveo u

neuredjeno stanje. LoSi kvantitativni rezultati se mogu objas-

niti kratkocoin reda po x.

Kada je u>' > 0, uvek je

likovati tri sluCaja prikazana na slici V.4

f (N)

w'l\ 0.5. Tada mo2emo raz-o

1 0.2 0.3 0.4

SI.V.4. GrafiSko reSavanje jednafiine (V.13) za u>
u zavisnosti od parametra 0

0.5

> 0

Za velike vrednosti 0 (Sl.V.4a), nema preseka dve krive, dakle

nema resenja za N na visokim temperaturama. Za odredjenu vred-

nost temperature

resenje N

0 prava tangira krivu i postoji samo jedno

Ispod 0 postoje dva preseka, tj. dve vrednosti
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N koje se sa porastom temperature sve vise razlikuju. Parametar

uredjenosti se menja u funkciji temperature tako §to <SZ>

skace od nule na neku konacnu vrednost na temperaturi T . Refi
C

je prema tome, o faznom prelazu I vrste. Kada se dobijena rese-

nja za N uvrste u jednacinu za <S >, uocavamo da samo jedna

grana resenja ima fizickog smisla, tj. opisuje uobicajeno pona-

sanje spontane polarizacije (porast sa snizavanjern temperature).

Izjednafiavajuci vrednost izvoda leve i desne strane

u tacki N , nalazimo da jec

49
^T 1 -

N =
c

xiloT (V.15)

sto postoji samo ako je ispunjen uslov

0/KO)

Temperaturu prelaza nalazimo ako

jednacinu (V.13)

N uvrstimo u transcedentnu

40
1 - mo) •th 1 1(0)

i -
- X-

49
1 -

XI(0) (V.16)

Nc
do

do

Mi cemo se nadalje koristiti ovako dobijenira vrednostima za 0 ,

ali treba imati na u.mu da ova jednacina daje dosta lo§u zavis-

nost T od x u smislu neslaganja sa rezultatiina koji su pre-

zentirani u II glavi a koji se odnose na r-T dijagram. Ovo je

rezultat kratkode reda po x.

Kada smo odredili N mozerao jednacinu (V.15) resa-

vati nuiaericki u dva odvojena intervala: od 0 do N i od

0,5 (ili Nj). Odmah uocavamo da je grana resenja od N

"nefizicka", t j . dobija'ju se izrazi za <SZ> u funkci-

ji temperature koji nemaju nikakvog fizickog smisla. Sam postu-

pak razdvajanja na dva intervala je potreban, jer numericki me-

todi koje srno koristili zahtevaju da u posmatranom intervalu

postoji samo jedno resenje date jednacine.

Jednafiina (V.15) je resavana numerickim metodom koji

je kombinacija metoda dihotorrdje i Njutnovog (Newton) metoda na st<

nom kalkulatoru HP-97 programom MA 1 - 08 za resavanje transce-
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dentnih jednacina JHIIJ. Program iraa mogudnost selekcije tac-

nosti sa kojom racuna koren transcedentne jednadine, i mi smo

za tacnost birali x3. Istovremeno, izrafiunavanje je prekidano

uvek kada je dobijena vrednost N < x3 jer su onda rezultati

nepouzdani. Dobijene vrednosti za N su dalje korisdene za iz-

racunavanje <SZ> i <S*>.

Racun je sproveden za vrednosti x = 0.01, 0.03 i

0.05. Razlog za izbor ovako rnalih vrednosti je taj, Sto za vede

vrednosti x rezultati vrlo brzo padaju ispog granice tadnosti.

Videdemo da T opada sa porastom x, tako da bi ved u okolini

prelaza dospeli u oblast temperature u kojima aproksimacije pri-

menjene u izracunavanju kinematickih nivoa ne vaze. Ovo dalje

iraplicira da se i sa gore uvedenim vrednostima x ne mo2e pos-

matrati celokupna oblast temperatura, ved moramo uvesti odre-

djeni kriterijum "visokih" temperatura. Smatrademo u ovom smislu

"visokim" temperaturama sve temperature iznad temperature za

koju <S2> dostize 90% maksimalne vrednosti (na T •= OK).

IzraSunavanje je vrleno za dimenzije d = 2; 3? 4.

Prva dva slucaja su od fizickog interesa, a d = 4 je izabrana

jer se odekuje da tu preovlada MF ponagahje |M l|. Isto tako

smo posmatrali i granicne slufiajeve kad d •*• °° i x ? 0 (5to od-

govara aproksimaciji molekularnog polja JSIVJ) i x = 0 sto

odgovara Izingovom modelu.

Rezultati su prikazani u prilo2enim graficima, pri

cemu smo zbog ogranifienog prostora izdvojili samo one bitne za

analizu. Grafici prikazuju N, <SZ> i <SX> u funkciji tempera-

ture, tacnije u funkciji bezdimenzione promenljive k T/I(0).
D

Prvo su pokazane obe grane reSenja na jednom primeru, a potom

su date vrednosti <SZ> samo za fizicku granu re§enja i to za

odredjenu dimenziju, sa x kao parametrom, ili za datu

vrednost x sa dimenzijom kao parametrom. Na istom grafiku su

prikazane krive koje odgovaraju obema aproksimacijama k.. = Tr/2a

k_. = 0.
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0.10 0.15 0.25 0.25

S1.V.6. "Fizieko" i "nefizieko" re§enje za <SZ> u funkciji
kT/0 za d = 3, x = 0.03 u slucaju k. = Tr/2a
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o

S1.V.7. "Fizicko" i "nefizicko" reSenje za <SX> u funkciji
kT/0 za d = 3 i x * 0.03 u slucaju k = -rr/2a
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S1.V.9.
parametar

<SZ> u funkciji kDT/I(0)
a

za d = 3, x kao
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o

S1.V.10.
parametar

<S2> u funkciji kBT/I(0) za d = 4, x kao
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0.4f
» fr/2a

= 0

0.25

Sl.v.n. < G Z > u funkciji kB rr / i{0)
d kao pararaetar

za x = 0.05 i
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S1.V.12. <SZ> u funkciji k T/I(0) u aproksimaciji MFA (d = <»)
za x = 0.01, 0.03 i 0.05, Rao i slu£aj x = 0 (Izingov model)
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0.30.

0.25

0.20

0.17
0.21 0.22 0.23 0 .24

S1.V.13. <S2> u funkciji k T/I<0) u aproksimaciji riFA (d
: 0.01, 0.03 i 0.05 i u slucaju x = 0 (Izingov model)

(Uvedana razmera)

= «)
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0.1

x=0.05

x=0.03

\1
k T
_jj_
I C O )

0. 10 0.20 0 ?r!
\J * *- ,J

S1.V.14. <S*> u funkciji k _ T / I ( 0 ) za d = 3, za x = 0.01,
0.03 i 0.05
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Analiziraju<5i dobijene grafike mozemo izvudi sledece

zakljucke. U obe posmatrane aproksimacije (k . = Tr/2a i k. - 0} ,

porast spontane polarizacije se odvija skokovito, t j . fazni pre-

laz je prve vrste. Potrebna je detaljna numericka analiza jed-

nacine (V.12) da bi se ovaj zakljucak proverio u opstem sluda-

ja, all smatramo da je ovaj rezultat posledica 4P - aproksima-

cije a ne posledica Tjablikovskog dekuplovanja. U prilog tome go-

vori cinjenica da kad se u obzir uzmu svi delovi hamiltonijana,

dakle i oni zanemareni u 4P - aproksimativnojn izrazu, fazni pre-

laz dobija vise karakter prelaza II vrste. Vedina teorijskih

radova iz ove oblasti, pokazuje da je fazni prelaz kod IMTF

prelaz II vrste. Zbog toga bi bilo pozeljno ispitati efektivni

hamiltonijan 4P - aproksimacije i drugim tehnikama. Ukoliko bi

se potvrdio ovaj rezultat o faznora prelazu I vrste, to bi zna-

fiilo da hamiltonijan 4P - aproksimacije bolje opisuje realnu

situaciju kod kristala KDP tipa.

Za datu dimenziju, vrednost T se smanjuje sa po-

rastora x. Fizicko objasnjenje je da tunelovanje pogoduje raz-

uredjivanju sistema, tako da sistem ved na nekoj niSoj terapera-

turi gubi uredjenost dugog doraeta. Isto tako, kao posledica tu-

nelovanja, spinovi nikad ne mogu dostidi potpunu paralelnu ori-

jentaciju, drugim recima osnovno stanje je samo delimifino pola-

rizovano. Stavise, kriva <SZ> koja odgovara vedoj vrednosti

x je uvek ispod krive za neku ni2u vrednost x.

Sto se tide ponaSanja sisterna, pri promeni dimenzije,

T raste sa porastom d, §to se raoze objasniti porastom bro-

ja suseda, cine jaca interakcija koja tezi da sistem odrzi ure-

ojenim.

IJavedene osobine se kvalitativno sla2u sa rezultati-

ma drugili teorijskih i eksperimentalnih istrazivanja citiranih

u I i II glavi. Nize demo videti da postoje kvantitativna nes-

laganja, kao posledica kratkode redova po x.

Interesantno je posmatrati granicne slucajeve. Za

x = 0, IMTF prelazi u Izingov model. Kada se izvrsi ovaj prelaz

u jednacinama (V.8), (V.9) i (V.ll), dobijaju se jednacine koje

odgovaraju aproksimaciji molekularnog polja za Izingov model.

Dekuplovanje Tjablikova je ekvivalentno MFA za IM JTII, HIIIj.

Razumljivo je da kriva za <SZ> u funkciji temperature, preds-
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tavlja gornju granicu svih krivih za <S > koje su dobijene za

slucaj IMTF. U ovom slucaju, fazni prelaz je II vrste, kao sto

je dobro poznatc "jHIIIj.

Sto se tice granicnog slucaja d •*• °°, x £ 0, ponaSa-

nje rezultata je bitno razlicito, zavisno od toga da li se pos-

matra aproksimacija k. = 0, ili k. = 7r/2a. Drugi slu5aj odgo-

vara aproksimaciji raolekularnog polja za 4P efektivni hamilto-

nijan i fazni prelaz je ponovo II vrste. Kada se vrednosti funk

cija od k zarrtene vrednostima u tacki k = 0, dobijamo fazni

prelaz I vrste. Ako uporedimo rezultate dobijene za konafine

vrednosti d, vidimo da su vrednosti <S^> dobijene u slufiaju

konacnih vrednosti d uvek nize od odgovarajude vrednosti u

granicnom slufiaju. Objasnjenje mozemo potraziti u Cinjenici da

d -*• « implicira povedanje broja suseda, §to je ekvivalentno po-

vedavanju dometa interakcije, odnosno resavanju problema u ap-

roksimaciji molekularnog polja. S druge strane, aproksimacija

molekularnog polja, zanemaruje korelacije fluktuacija, i samira

tinv previ§uje vrednosti za spontanu polarizaciju i teraperaturu

prelaza JV ij .

Ostaje jo§ da uporedimo rezultate dobijene u dve ap-

roksimacije za izracunavanje funkcija od k u samousaglasenim

jednacinama. Prvo, vrednosti za T , kao i vrednosti za <SZ>
C

za isto T su uvek ni2e za k = 0, u istoj dimenziji i za is-

to x. S druge strane, skok spontane polarizacije je uvek ve<5i,

tj. prelaz ima izrazeniji karakter faznog prelaza I vrste. Iz

ovih dveju aproksimacija te§ko je proceniti realnu situaciju

koja se javlja pri reSavanju samousaglaSenih jednacina, ali je

vrlo verovatno da bi se integracijom po celoj Briluenovoj

zonif prelaz "izgladio", tj. da su karakteristike sistema negde

na prelazu izmedju karakteristika dobijenih u ove dve aproksi-

macije.

DosadadaSnje razmatranje je bilo prvenstveno kvali-

tativno. Videli smo da je novi rezultat na§eg pristupa fiinjeni-

ca da model poseduje fazni prelaz I vrste. Karakteristike faz-

nog prelaza se kvalitativno slazu sa drugim teorijskira istrazi-

vanjima. Svi ovi rezultati su pre svega posledica oblika efek-

tivnog hamiltonijana, Tjablikovskog dekuplovanja i eventualno

aproksimacije u kojoj izracunavamo funkcije od k. Sada demo
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pokusati da proverimo kvantitativno slaganje sa eksperiraentalnim

rezultatima merenja na feroelektricinia tipa KDP. Ovi rezultati

su dati u Tablici I.I.

Samira tin Sto je fazni prelaz I vrste, Sto je realna

situacija, iraamo opravdanje da poredimo na5e rezultate sa eks-

perimentalniin. Ipak, imajudi u vidu relativno grube aproksima-

cije koje smo izvrsili, ne mozemo zahtevati izuzetno veliko sla-

ganje, ved demo se zadovoljiti procenom redova velicine odgova-

rajudih pararaetara.

Nama na raspolaganju stoje odredjeni parametri koji

karakteri§u mikroskopske osobine sistema, taSnije hamiltoniJan.

Da bi smo ih uporedili sa eksperiraentalnira rezultatima, formi-

rademo odredjene bezdimenzione parametre. Jedan bitan parameter

je tzv. "oStrina" prelaza koja je okarakterisana odnosora

P (T ) <SZ>T

Ps(0) <SZ>(0)

Vidimo da ovu velicinu direktno nalazimo iz rezultata nasih pro-

racuna. Mi srao temperaturu merili u bezdimenzionim promenljivira

k^T/lCO). Mi ne znarao 1(0), ali zato je na§ parametar jos jed-

na bezdirnenziona velicina x = f/I(0). Eksperimenti daju direk-

tnu vrednost za T . Sto se .tice I{0) i f, njih obifino nalazi-
C

mo uvodedi neku od aproksimacija pri resavanju jednacina za IMTF.

Ovde derao koristiti vrednosti dobijene "fitovanjeru" eksperiiaen-

talnih podataka za aproksimaciju klastera V I, V 2j, iz koje je

uzet podatak 23 r/knT_ JF 2|.B c
Vrednosti za

date u Tablici V.I.

<S> (T (0) su za slucaj d = 3

Tablica V.I.

<SZ> (T )

(0)

^\^\

ki S^^^^

k , = ir/2a

k . = 0j

0.01

0.14226

0.18863

0.03

0.28304

0.35803

0.05

0.37673

0.46445

Ako oStrinu prelaza izabereiao za osnovni kriterijura, vidimo da

vrednosti iz tablice odgovaraju faznom prelazu kod kristala KDP,
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dok su 2-3 puta manje nego vrednost za druge kristale iz ove

grupe. Ako iskoristimo teorijsku vrednost za. k T /I(0) i eks-

perimentalnu vrednost za r/k T / nalazimo x = 0.19. Ovo je za
o C

red velicine vece od teorijske vrednosti.

Poredjenje se moze izvrsiti i na drugi nacin. Pret-

postavirao da je data vrednost za x. Ako prema njoj odredimo

k T /I{0) mozemo dobiti dobro slaganje, ali je tada oStrina

prelaza dva do tri puta niza od eksperimentalne vrednosti.

Ovu kratku analizu moSemo rezimirati na slededi na-

cin. sto se tice samog KDP kristala, vrednosti za x koje smo

mi koristili su mnogo nize od realnih vrednosti. Zbog toga sia-

ganje nasih rezultata sa eksperimentalnim, nije izuzetno dobro.

Kada su u pitanju drugi kristali iz ove grupe, slaganje je bo-

lje u sraislu da se velicine sla2u po redu velicSine, iako nema

idealnog kvantitativnog poklapanja.

Treba .imati na umu da smo se mi zadrzali samo na dla-

novima reda x2 a s obzirom da su raogu<5e i vece vrednosti x,

te§ko je ocekivati bolje slaganje sa eksperimentalnim rezulta-

tima. Drugim recima, teorija je unutar sebe konzistentna, ali

za postizanje bolje kvantitativne saglasnosti sa eksperimental-

nim rezultatima treba je razvijati dalje.

Poredjenje sa rezultatima drugih teorijskih radova

je ote2ano cinjenicom da se u velikoj vec"ini radova demonstrira

pojava faznog prelaza II vrste, tako da je smisao temparature

T drugaciji. Ipak, izvrsicemo poredjenje sa resultatima viso-
C

kotemperaturskog razvoja J01, Ylj, koji se obicno sraatraju veoma

tacnim. Obe grupe autora su posmatrale ve<5e vrednosti za x i

u mogudnosti smo da izvrSimo poredjenje samo za x = 0.05. Za

d = 2, jedna grupa autora je odredila k T /I(0) = 0.12 |Y ij

a druga grupa kfiT /I(0) = 0.14. Nasi rezultati za d = 2 su

0.17 (k. = 0) i 0.19 (k. = ir/2a) . Za d = 3, obe grupa autora

za prostu kubnu resetku dobijaju rezultat

dok su nasi rezultati 0.19 (k

ksTc/I(0) = 0.18,

... 0) odnosno 0.216 (k.. = it/2a) .

Vidimo da nas metod daje previsenu vrednost u odnosu na visoko-

temperaturski razvoj, a nizu u odnosu na aproksimaciju moleku-

larnog polja i B10J . Ovo je opsta karakteristika rezultata dobi-

jenih u RPA ili slicnim postupcima. Uzrok lezi u tome da ovi me-

todi ura£unavaju deo uticaja fluktuacija, ali ne u potpunosti.
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Sada demo detaljnije ispitati okolinu prelaza koris-

tedi ATR. U blizini tafike prelaza moramo koristiti ceo bozonski

red. Njega demo uvesti u radun koristedi pomodnu GF definisanu

na bozonskom prostoru stanja. Ako se izabere pogodno dekuplova-

nje, ova funkcija daje isti zakon disperzije kao i GF Pauli-ope-

ratora F(k,u)) u aproksimaciji Tjablikova. U torn slucaju se mo2e

uspostaviti veza izmedju ove dve funkcije. Procedura zahteva

neka dopunska objaSnjenja u odnosu na dosadaSnje primene, mada

se karakteristiSne crte racuna sa kinematickim nivoima javlja-

ju i ovde.

Pomodnu GF definiSemo preko Boze-operatora

def . ,~ 1 ~

Ovde

izraz

Pt(t)

(P.
treba shvatiti kao simbolifinu oznaku za

3) definisan preko Boze-operatora. Ova GF ima dve

osnovne crte: rao^e se povezati sa GF Pauli-operatora F.+,̂ (t), a

s druge strane jednostavno se izraSava preko bozonskih GF:

G>-».(t) i D.*̂ (t) definisanih relacijama (IV.4a). Prvo cemo se

pozabaviti ovim drugim problemom.

Polazedi od identiteta na prostoru stanja bozonskog

broja popunjenosti, i koristedi algebarske transformacije, mo-

zemo pisati

A E (1

(V.18)

Sada se funkcija

ratora kao

(t) eksplicitno izraSava preko Boze-ope-

= «B̂ (t)|Bt(0)» -
£ <J
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Bj(t)V+1B,(t)V+2|

Ovaj izraz pojednostavljujemo primenom Vikove teoreme Til,

T IIIJ. Kao i u prethodnoj glavi, zanimade nas temperaturski
nezavisni kinematifiki nivoi, §to zna£i da pri dekuplovanju za-

drzavamo izraze tipa GDG, a zanemarujemo izraze tipa nGDG i vi-

§eg reda.
U rani jim primenama |T12, P12| je ovaj postupak bio

izveden "intuitivno", tako da smo smatrali za potrebno da celu

proceduru rigoroznije izvedemo.

Posmatrajmo drugi Slan sa desne strane jednafiine
(V.19) (postupak sa tredim Slanom je potpuno analogan) . Koris-

timo nezavisnost statistifikog usrednjavanja i sumiranja po v.

Kada vr§imo kontrakcije (sparivanja) u vremenu t, uvek preos-
taje jedan nesparen operator B̂ (t) koji sa operatorom B->-(0)

da je GF G-*-*- (t) . S obzirom da se ovaj nespareni operator mo2e

izabrati na (v + 2) nacina, rezultat sparivanja je

<v -i- 2) (-2)vn (V.20)

gde srao koristili rezultat iz |T10[
desne strane je

CO

[I - 2 I (v + 2) (-2)V
v=0

2) (-

Zbir prva tri clana sa

(V.21)

Uvodedi oznaku y - -2n, moSemo izvesti sumiranje
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v+11 + I (v + 2)y
v=0

Konafino, suma (V.21) postaje

1

dy 1 - y

(1 + 2n)2
(t)

(1 - y)

(V.22)

Ovaj racun va2i pod uslovom uslovom da je n < 1/2. Kasnije de-

mo videti da je u vedem delu oblasti definisanosti n ovaj us-

lov ispunjen. Mi demo kao dodatnu aproksimaciju smatrati da je

ovaj uslov ispunjen uvek, tafinije da je rezultat sumiranja jed-

nak (V.22) bez obzira da li je uslov ispunjen.

Poslednji filan mo2e da sadrSi sparivanje tri opera-

tora u razliditira vremenima. Pri primeni Vikove teoreme mo2e-

mo da izdvojimo samo jedan operator Eu,(t) za sparivanje sa

E>(0) ili kombinaciju B\(t)&*(t) B\(t) za sparivanje sa odgo-

varajudoro kombinacijom u t =» 0 . U prvora slucaju se pomenuti

operator moze izdvojiti na (v + 2) nafiina sa leve strane, Sto

daje

t

f

v+1

f

1)1

Kombinacija tri operatora se raoSe izvr§iti na (v + 2) (v -f

nafiina. Tako nalazimo

g

Ovakvim postupkora smo isbegli probleme meSanja dvostrukih suma,

Kaime, svaka sumacija ostaje celo vreme unutar "svog" znaka

srednje vrednosti.
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Sredjivanjem dobijenih Izraza nalazirao

v v - f lI <v + 2) (-2)vnv-G**(t>

n)
2n)*

v=0
(v + 2) (v

(1 + 2n)6

(V.23)

(V.24)

Sabirajudi (V.22), (V.23) i (V.24) nalazimo izraz za pomocnu GF

u aproksimaciji do Slanova reda GDG:

(V.25a)

(V.25b)-,-.(n)= 4n -4- 8n2 + 8n3

(1 + 2n)

(1 + 2n)rr\
(V.25c)

Slededi korak je povezivanje GF Pauli-operatora

F-*-». (t) sa pomodnom GF L-k-v(t). Ra£un demo takodje izvesti detalj-

nije. Polazimo od jednacine kretanja GF L-*-+-(t):

d

n-»»
9

Ovde je

K, =

(V.26)

(V.27)

Kj nedemo eksplicitno izrafiunavati, jer se bitna aproksimacija

upravo sastoji u tome da se KI zameni drugim, odgovarajudim

izrazom. Vedu paSnju posvetidemo izrafiunavanju komutatora koji

figurige u jednacini kretanja

[̂ (V.28)
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Prvi komutator sa desne strane smo ved izracunali (111,36). Kod izra-

cunavanja drugog Slana sa desne strane treba imati na umu da je

N-* funkcija od n-*, tako da va2i

[A + njVPj

i

Vodedi racuna o relacijama ermitovosti, dovoljno je izracunati

samo jedan komutator

[/I + iU,pt] - 6-*r rj if

Njega demo izracunati delujuci na odgovarajudi vektor stanja in.*>,

Ako je n̂ , neparan bro j , rezultat je 0 zbog osobina operatora
^ j/? r

. Za parno nalazimo

[/I + n-?,pj]'ln?> = [/I

x (/I - s /1 + n^} |n^ + 2 - + 1} { n-* +

Pod pretpostavkom n » I, izraz u zagradi postaje

+ 2 + 1 = + Kl + £•- ~r - 1) * O + R(~i-]
n? ' /nj

Prema tome pokazali smo da pribli2no vazi relacija

(V.29)

Jednafiina kretanja (V.26) postaje

| p/1 + (V.30)

Sada vr§imo "aproksimaciju Tjablikova" po Pauli-ope-
ratorima, tj. aproksiraaciju

m m m NP*z (V.31
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U duhu ove aproksimacije zaneraarujemo poslednji clan u jednaci-

ni kretanja

«/i 4- n-tP.jJp/1 + iw» = i « ( t ) 6 - k -.-K, + [A - 2Ndt f f ' g g t ,g

f m

- N
PI.

L J V l P / 1 +t m ' g

- 2N)

,m fml

(V.32)

Kao posledica dekuplovanja, javljaju se GF definisa-

ne istovremeno sa tri razlicita fivora, i to takve da se ne mogu

izraziti iz viSih jednafiina kretanja. Drugim recima, gruba ap-

roksimacija narusila je translacionu invarijantnost. Nas cilj

je da u aproksimaciji Tjablikova dobijemo za GF L(k,w) isti

zakon disperzije kao i za F(k,u). Stoga fiinedi opet gre§ku re-

da l//n-̂  zamenjujemo /I + n̂  sa /I -f n-v. Na taj nacin na-

lazimo slededu jednafiinu kretanja

[A - 2N

N 7(1
j;-* (1 - 6* *) (1 - (V.33)

Posle Furije- transformacije po prostornim koordinatarna i vre-

inenu, lako se vidi da funkcija L(£,cu) zadovoljava jednacinu

istog tipa kao i F(k,w) all sa drugacijim korelatorom. Zakon

disperzije je u oba slucaja isti. Ako priraetimo da operator
„„_ _

/I 4- nPP ima svojstvene vrednosti (1 + 2n), mo2emo uves-

ti dekuplovanje funkcije (t)

fg
(V.34)

Ovde smo u ciiju procene opet posmatrali sve operatore na istom

cvoru.



110

Posle ovog dekuplovanja, uoSavamo da se funkcija

F(k",u>) javlja u dve jednacine i daje isti zakon disperzije. Ovo

je mogude ako se te dve jednafiine poklapaju, tj. ako vaz"i

= (1 + 2n) (1* - 2N) (V.35)

Prerna tome procedure dekuplovanja (V.34) je ekvivalentna zameni

(V.35). U ton slufiaju sva potrebna informacija je sadrSana u

jednacinama za funkciju L(k,w) pod uslovom da se izvrSi aprok-

simacija (V.35). Stoga demo dalje posmatrati sarao funkciju

L(k,u>). Ako u jednacini kretanja (V.26) izvrgimo aproksimaciju

(V.35) i Furije- transformisemo po prostornim koordinatama i

vremenu, nalazirao

L(k,< 2n) (1 - 2N? (V.36)

Ovde je u> (k) data izrazom (V.9).

Prednost dobijenih izraza je u tome sto su sve veli-

cine izrazene preko Boze-operatora. Koristedi relaciju (V.25),

mozemo L(k,u>) izraziti preko funkcija G(k,w) i D(k,u>)

*w'\.

; » J J'1 f 2—co —co

(V.37)

Transformacije koriSdene pri dobijanju gornjeg izraza su analog-

ne sa transformacijama korisdenim pri analizi kinematickih ni-

voa u niskotemperaturskoj aproksimaciji. Konafini rezultat je

CD 00

r

?* J r

G(ic,u>) = î -Ltk̂ U)!
il, (n)

(k1,a>1)G(k.

(n)
1 -

(V.38)

Za dalji racun potrebno je da ispitaino vezu srednjeg

broja popunjenosti bozona n i srednjeg broja popunjenosti

Pauliona N. Polazedi od ATR relacija, i vodedi racuna o aprok-
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simaciji u kojoj mi radimo, nalazimo

-
v n

v=

sto se moze iskazati na slededi naSin

1 + 2n

K = n => n = N

2n - 2fT
=> (1 - 2N) (1 + 2n) « 1 (V.39)

Vidimo da se ovim postize pojednostavljenje izraza (V.36) za

funkciju L (k,u>) .

Ovu formulu mozemo jednostavno testirati. U aproksi-

maci ji Tjablikova flj = 1, ft2 = 0. Ovo je prema (V.38)

J-* /*_ .,. \ /1̂  .. \ l ^ •*• f\f A r\i teoremu o spektralnoj intenzivnosti nalazimo

n ~ (V.41)

§to prema (V.39) upravo daje rezultat aproksimacije Tjablikova,

Odavde vidimo da smo reprodukovali tra2eni rezultat, tj. da je

izbor dekuplovanja (V.34) bio korektan.

Posmatrajmo opsti slufiaj opisan jednacinom (V.38).

Za nultu aproksimaciju biramo

(k)
(V.42)

Koristedi poznate integrale po w, nalazimo u slededoj aproksi-

maciji G(k)(k,w):

Jo)

x l±
U*
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(V.43)

Ovde indeks o oznacava velicine izradunate u Tjablikovskoj

aproksimaciji bez uzimanja u obzir kinematifikih efekata. Iz ove

jednacine ir»o2emo u principu odrediti novu vrednost bozonskog

broja popunjenosti n, a preko njega i N, <SZ> i <SX>.

Ocenimo doprinos kinematifikih nivoa. Pre svega radi-

demo u kvazicesti2koj aproksimaciji, tj. zanemaridemo clan sa

6-funkcijom u jednacini (V.43). (U sludaju za koji demo izvodi-

ti nuineriCki proracun, ovaj clan je identifiki jednak nuli.)

Tada se (V.43) svodi na

n{0)
_ {k ) .-+ r . 2

(V.44)

Pretpostavimo da se izraz u srednjoj zagradi moze napisati na

sledeci nacin:

A(k)

a) - (k) S(k)
(V.45)

Bozonski broj popunjenosti uz uraSunavanje kineinatickih efekata

dat je sa

n
(k) -

B(-Jc)]

A(k)

(k) - 5
(V.46)

- 1
_ ,

a energija koja odgovara kinematickim nivoima je upravo w(k)

Osnovni problem je resavanje jednacine
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U)

(V.47)

U ovoj jednacini se javlja visestruki singularni integral. Sto-

ga pribegavarao istiir, aproksimaciiama kao i u prethodnom racunu,

Znaci, 'funkcije talasnog vektora zamenjujemo njihovim vrednos-

tiiua izracunatim u karakteristicnim tackama Briluenove zone.
-> -+

U tora slucaju vise nema sumiranja po kj i k2 , tako da se jed-

nacina pojednostavljuje

0) ~ W
4- B = 1 -

(V.48)

B '* 1 - A •» o

Kao §to vidimo u ovoj aproksiraaciji, nema dodatnih energetskih

nivoa, ali je zato bozonski broj popunjenosti renormalizovan

jednim temperaturski zavisnim faktorom

n =
,(o)
•i

(i -
}(o)
'2

(V.49)

Vreme zivota je beskonacno.

Koristedi jednacine (V.9), (V.10), (V.39) i (V.49),

izveli smo numerifiki proracun za slucaj d = 3. Rezultati su

prikazani na seriji prilo2enih grafika.

Najbitnija informacija je sadrzana na graficiraa koji

prikazuju temperatursku zavisnost spontane polarizacije <SZ> .

UoSavamo da se kao rezultat ovog prilaza dobija fazni prelaz I

vrste. Ovo se u posmatranoj aproksimaciji i moglo ofiekivati,

jer se uticaj kinematicke interakcije ogleda samo u renormali-

zaciji srednje vrednosti bozonskog broja popunjenosti, a ne u

pojavi novih energetskih nivoa. Samim tira polozaj i vrsta faz-

nog prelaza su u potpunosti diktirani nultom aproksimacijom ko-

riscenom pri prora^unu kinematickih nivoa, a to je aproksimaci-

ja Tjablikova. Mnogo je bitniji podatak, da je skok polarizaci-

je na T irinogo manji, a sam hod krive polarizacije u funkcijic
temperature vise podseda na fazni prelaz II vrste, Kakvo obja§-
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0.

0 ,3

0,2

0.1

=0.03 \A x=0.0l
* Vi S7

i \

-

I! 1 , 1 | 1 II 1>

\ r\ - -

i V\

Y\ T

i *6l

noT— i — i i «•
0.15 0.20 0.25

S1.V.16. <SZ> u funkciji k T/I(0) posle uracunavanja doprinosa
kinematifikih efekata za d = 3 i x = 0.01 i 0.03.
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0.4

0.3

0.2

.1

"'•*««•.-,..

k = 0i
k - 0

k . = Tt/2a standardni racun
i

k = fi/2a k in . efekti

standardni racun

kin. efekti

k T
_ Jj
KO)

0.10 0.15 0.20 0.25

S1.V.17. <SZ> u funkciji ksT/I(0) za d = 3 i x = 0.03. Poredje-
nje rezultata standardnog tretmana i uz urafiunavanje doprinosa
kinematifikih efekata.
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0.5-

0.4

0,3'

0.2

0. 1

k i
k i
k

2

k

= if/2a standardni raSun

= rr/2a kin. efekti

- 0 standardni radun

= 0 kin. efekti

TToT
o. 10 0.15 0.20 0.25

S1.V.18. <SZ> u funkciji k T/I(0) za x = 0.03 i d •*• ». Pore-
djenje rezultata standardnog tretmana i uz urafiunavanje dopri-
nosa kinematifikih efekata.
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m
o

S1.V.19. <SZ> u funkciji k 1/1(0), za Izingov model (x = 0)
Poredjenje rezultata standardnog tretmana i uz urafiunavanje
kinetickih efekata.
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njenje se moze dati za ovakvo ponasanje? Vratimo se na hamilto-

nijan (III.27) koji predstavlja celokupni doprinos IMTF izrazen

preko Pauli-operatora, do clanova reda x2I(0). Ako uoSimo us-

love pod kojiiria smo izveli proracun <SZ> uz uracunavanje kine-

matickih efekata, irtozemo videti da su jedini delovi hamiltoni-

jana (III.27) koji daju doprinos u ovoj aproksimaciji, upravo

clanovi koji pripadaju H ,.. Drugim recima, mozemo tvrditi da

je prora£un u kome su uzete u obzir kinematifike interakcije ek-

vivalentan racunu sa celokupnim hamiltonijanora IMTF u aproksi-

maciji linearnoj po n (znaci zakljucno sa clanpvima reda GDG)

i istovremeno kvadratnoj po x. Kako sa ovim hamiltonijanom

jB ij treba ocekivati prelaz II vrste, u aproksimaciji u kojoj

mi radimo, dobijeni rezultat je neka vrsta "kompromisa" izmedju

rezultata koji bi dao celokupan hamiltonijan i rezultata koji

slede iz izbora nulte aproksimacije. Zbog ovog razloga smo rani-

je naveli da smatramo da je pojava faznog prelaza I vrste u na-

sem rafiunu osobina vezana za efektivni hamiltonijan, a ne ceo

IMTF. Uocavamo da rezultati dobijeni u granicnim sludajevima,

potvrdjuju ovakvo objaSnjenje, mada ostaje problematicno kakav

je smisao kinematickih korekcija u slufiaju Izingovog modela

(x = 0) .

Mi smo naveli i grafike koji prikazuju ponasanje

<S >. Nazalost, informacija koju o njoj dobijamo ovom metodom

je nedovoljna da se njeno ponasanje detaljnije ispita, jer us-

tvari imamo na raspolaganju scimo jedan clan razvoja po x. Ipak,

za razliku od MFA rezultata <SX> = 2xf mi dobijamo odredjenu

temperatursku proraenu ove velicine. Iz gore navedenih razloga

smatrali smo da je te§ko izvrsiti neku detaljniju analizu.

Rezimirajuc"i ukratko rezultate ove glave, rnosemo zak-

Ijuciti sledece. Formulisali smo u temperaturski nezavisnoj ap-

roksimaciji teoriju kinematickih efekata, na strozijoj matema-

tickoj osnovi, i dofoili rezultate koji mogu da posluze kao osno-

va za dalja istrazivanja. Kao nultu aproksimaciju smo koristili

Tjablikovsko dekuplovanje GF i to je mogudi izvor kvantitativ-

nog neslaganja sa eksperimentom. Re^avanje samousaglasenih jed-

nacina je izvedeno u specijalnim slucajevima kada su funkcije

talasnog vektora zamenjene nijhovora vrednos<5u u jednoj po-
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sebnoj taSci Briluenove zone. Ovo unxanjuje opstost zakljucka,

all imarao osnova da verujeno da je cinjenica da je fazni prelaz

I vrste osobina efektivnog hamiltonijana a ne nacina reSavanja

samousagla§enih jednacina. Sa ovim harai 1 toni j anora smo uspeli da

kvalitativno reprodukujemo vec5inu osobina feroelektrika tipa

KDP, a smatramo da je osnovni izvor kvantitativnih neslaganja

sa eksperimentom pre svega kratkoca reda po x.



121

UMESTO ZAKLJUCKA

Na kraju svake glave posvecene originalnom delu rada

mi smo rezimirali §ta je uradjeno u toj glavi. Ovde c"emo pokusa-

ti da stvorimo generalnu seir.u onoga sto se ovom tezom zelelo

postidi a na onome ko cita tezu je da proceni u kojoj meri srao

i uspeli.

Cilj nam je bio dvojak: da jedan novi formalizara za

dekuplovanje GF primenimo na jedan specifican model, i da samim

tira doprinesemo istra2ivanju saraog modela. Refi je o Izingovom

modelu u poprecnom polju, koji je od znatnog interesa za istra-

zivanje niza rnaterijala, dakle o veoma zaniraljivom modelu, koji

je sa aspekta statisticke fizike interesantan i sain po sebi zbog

toga sto je veoma jednostavan, ali istovremeno i veoma sadrza-

jan.

Nezavisno od modela, uspeli smo da metodiku o kojoj

je red razradimo i rigoroznije zasnujemo nego §to je to bio do

sada slucaj. Potom smo ovu metodiku primenili na na§ slucaj. Po-

kazali smo da u oblasti niskih temperatura moSemo da u granica-

ma nasih aproksimacija (pre svega ogranifiava nas aproksimacija

po ma lorn parametru x) reprodukujemo do sada poznate rezultate

u polaznoj aproksimaciji, dok smo idu<5i korak dalje, utvrdili

egzistenciju dodatnih energetskih nivoa, cije se prisustvo moze

raanifestovati upravo tokom krive polarizacije u funkciji tempe-

rature.

U oblasti temperatura bliskih temperaturi prelaza,

dobili smo vec u nultoj aproksimaciji znaSajan rezultat: fazni

prelaz je I vrste. Ovo se ne slaz"e sa teorijskim rezultatima

dobijenira za IHTF ali je skoro izvesno da je ova osobina posle-

dica nase interpretacije IMTF, tj. selekcije odredjenih interak-

cija kao bitnih. To bi onda znacilo da je ova verzija modela

bliza realnoj situaciji. S druge strane efekat kinematickih ni-

voa je takav da oni impliciraju prelaz II vrste jer je re£ up-

ravo o tome da se posmatra ponasanje celukupnog hamitonijana IMTF,
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Radedi na forraulisanju teorije koja jos uvek zahteva

niz aproksimacija, stalno se nametala misao da li je mogude nadi

neki drugafiiji pristup koji bi omogudio da se izbegnu sve te

aproksiraacije. Hislimo da odgovor lez"i u rezultatu koji je nave-

den u Prilogu, gde je pokazano kako se u op§tem slufiaju mo2e

prikazati koren iz operatorskog reda preko drugog operatorskog

reda. Ovo je bila mala posledica rada na tezi, all danas uvidja-

mo da je ovo bitan rezultat i ved preliminarni rafiuni pokazuju

da je to pravi put kojiiri treba idi pogotovo kada je rec o ispi-

tivanju niskotemperaturskih osobina. Namera nam je da u ovom

pravcu nastavimo rad.

Rezultati dobijeni u tezi omoguduju prosirenje istra-

zivanja na izracunavanje korelacionih funkcija [P 7j, detaljniju

diskusiju ponasanja <SX> JL10| kao i generalizaciju na viSe

vrednosti pseudo-spina (S > 1/2).

Kada je refi o primeni na realne sisteme, ne jednom

srao naglasili znacaj spin-fonon interakcije JKllj. Stoga, plani-

ramo da istrazivanja nastavimo u torn smeru, jer se vec pokazalo

da tako dobijene hibridizovane ekscitacije mogu interagovati sa

kinematickim nivoima i dati zanimljive rezultate.

Problem objasnjenja postojanja trikritifine taSke se

mozda moze takodje traSiti u okviru ovog modela, ali je potrebno

preispitati nacin uvodjenja pritiska kao dodatnog parametra u

nase jednacine.

Posmatrajudi ovaj "zakljucak" u celini, izgleda kao

da je ova teza postavila vi§e pitanja nego Sto je dala odgovora.

No da bi se postavilo pravo pitanje, treba bar nazirati odgovor.

A nauka moze napredovati samo postavljanjem pravih pitanja.
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BOZONSKE REPREZENTACIJE SPINSKIH OPERATORA

U ovom demo Prilogu dati kratak pregled problema-

tike vezane za reprezentovanje operatora koji odgovaraju spinu

1/2, Boze operatorima. S obzirom na postojanje iscrpnih pregled-

nih radova |G 2, G 4| (videti takodje i JTIIJ) nedemo insisti-

rati na svim detaljima, ved nam je osnovni cilj da ukaz"emo na

znafiaj i pogodnosti reprezentacije Arganovifia-Togida (ATR)

|A 2| koju smo koristili u samom radu.

Sistem A/ spinova 1/2 Cije komutacione relacije

zadovoljavaju standardne komutacione relacije za operator angu-

larnog momenta JMIl{ deluje u 2' dimenzionom Hilbertovoro (Hilbert

prostoru koji je direktni produkt W dvodimenzionih Hilbertov-

ih prostora koji odgovaraju pojedinacnim operatorima spina. Za

bazis unutar ovih prostora mo2emo izabrati napr. zajednifikeA
svojstvene funkcije operatora J>* i S-*. Potpuno ekvivalentnom m
je uvesti umesto njih Pauli-operatore (Til, TIIIj koji takodje

deluju u dvodimenzionim prostorima stanja, a veza izmedju Pauli-

-operatora i spinskih operatora (samo za slucaj spina 1/2) je

data relacijama

Sm P*m 01 mm (P 1)

Osnovni problem koji treba razre§iti je slededi:

mogu li se spinskim operatorima pridruSivati odgovarajude kons-

trukcije Boze operatora koje daju ekvivalentne rezultate deluju-

di u prostoru stanja operatora broja popunjenosti bozona. Dru-

gim recima, ove kombinacije del'uju u Hilbertovom prostoru koji

je direktni produkt prostora stanja koji odgovaraju pojedinoj

vrsti Boze-operatora. Kako svojstvene funkcije operatora broja

popunjenosti fu = Eta* uzimaju vrednosti n+ = 0,1,2,3,...,

jasno je da je osnovni problem ovog preslikavanja razli£ita

dimenzionalnost ova dva prostora.

Pri ovom preslikavanju se uvek javljaju novi fila-

novi bozonskog hamiltonijana koji ne vode poreklo iz polaznog
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hamiltonijana, dakle iz dinamike problema, ved su posledica raz-

licitih komutacionih relacija spinskih i Boze-operatora. Ova

druga interakcija se naziva kinematicka interakcija, za razliku

od napred pomenute dinamicke interakcije.

Prve priblizne reprezentacije

Blohova (Bloch)

m m 07 CT TR El m m

i Holstajn-Primakova (Holstein, Priraakoff)

m
.4.
>
mm

/•- 4-

imaju osnovni nedostatak sto uvode tzv. nefizifika stanja. Kada

deluju u dvodimenzionom prostoru stanja, rezultati su taSni, all

kineroaticka interakcija prouzrokuje "izlazak" iz ovog prostora,

tako da viSe nije ofiuvana relacija (Ŝ )2 = 0.

Kao mogude reSenje Dajson |D 6j je predlozio neer-

mitsku reprezentaciju kojom je uspeo da ispita niskotemperatur-

sko ponasanje Hajzenbergovog feromagnetika. lake je u datorri

slucaju ova reprezentacija dala ispravan rezultat, ni ona nije

primenljiva u okolini faznog prelaza.

Reprezentacija Arganovica-To§i<5a \h 2\e prvobitno

formulisana za slucaj dvonivoske §eme eksitonskog sistema.

Polazna ideja je bila da se predpostavi slededa forma

(P 2)

Ovaj izraz ima smisla samo ako operator! deluju u bazisu broja

popunjenosti bozona n . Kako je

m = fU(rU - 1) <iU - 2 ) . . . (fU - v + 1)m m in w

svaki slededi clan reda ima svojstvenu vrednost jedaku nuli na

vedem podprostoru stanja sa n̂  < v . Na taj nacin red mo2emo

tretirati kao konvergirajudi. Pod ovom predpostavkom,

iz uslova
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odrediti oblik koeficienata av

a =
v (v +

Konacno mozieino pisati

s*
P-> = " (-2)V

f •* — £ "TT:—:—, \ B» " &>
v=0

, , -(V 4- 1} 1 ffi ra in (P 3)

Ovako definisani operator! zadovoljavaju sve komutacione rela-

cije, pravila suma kao i uslov (P->) 2 = 0, a reprezentaci ja je

ermitska.
us

Pokazana je pozitivna definisanost operatora f̂
tj. pokazano je da njegov svojstveni problem ima slededa resenja

V • It1 - '- m

Odavde se lako vidi da je

.> = <
0

1
n±m V

n-t neparno

par nom

0

1

n-* neparno

n-> parno

Prema tome, svojstvenom stanju !0>dt broja popunjenosti Pauli-

-operatora N^ = P-+.P.*. odgovara skup svih stanja sa neparnom
m m n)

vrednosdu n-*, dok stanju I !>-»- odgovara skup svih stanja saw m
parnim n-* JT 8| .

Istovremeno uofiavamo i nedostatke ATR. Jedan je

beskonacna degeneracija svojstvenih stanja. Ovaj problem je ne-

davno resen JG 3, G 4j tako §to je pokazano da se ceo prostor
A/bozonskih stanja moze razbiti na 2 dimenzione podprostore.

Tada se matrica koja predstavlja hamiltonijan javlja u obliku

blok matrice. Ako se na pogodan nacin uvede statisticka tezina

koja odgovara pojedinom bloku, onda statisticka suma u terrao-
dinamickom limesu konvergira.

Drugi problem je nepogodnost rada sa kvadratnim
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korenom operatorskog reda. Razvijanje korena po binomnom obras-

cu ne daje dobar rezultat. I ovde treba primeniti istu logiku
kao kod formulisanja problema. Predpos tavl j amo da se red moz"e

razviti na slededi nafiin

(P 4)

Delovanjem na bazisne vektore I1**5" mogu se koeficienti izra-
cunati clan po clan. Za niskoteraperaturski rezim, kada vazi us-

lov n « 1, dovoljno je znati samo prve clanove, dok u slucaju

visokih temperatura moramo koristiti ceo red (P 3) naprimer

uvodjenjem pomodne funkcije, kao §to je to ovde radjeno.

Poku§aji da se odredi analiticka forma koeficienata
b , tek su nedavno urodili plodom. To su uradili A. Ivic" i autor

SK 9| i nezavisno od njih Goldhirs (Goldhirsch) sa saradniciroa
JG 4j. Skicirademo prvi pristup.

Koristedi osobine operatora f , problem se svodi

na odredjivanje koeficienata b reda sa slededom osobinom

n ^
.!•„ v (n - v(n - vTT

0

1

nl/n -f 1

n neparno

n parno
(P 5)

Ako predpostavimo tri dobro definisana rada

A(x} = ax"
n—0

n B(x) = b x" C(x)

onda iz uslova

sledi

B(x)C(x) - A(x)

Za nala2enje trazenog rezultata treba predpostaviti

C(x)

nl/n + 1

za n neparno

za n parno
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Ovde zakljuSujemo da je traSeni koeficient dat izrazom

v n
I

1 /v,

k parno& <P 6>

a istovremeno dobijamo i procenu

Ib < v! v > 2 (P 7)

Prvih nekoliko clanova reda su

-

~

a koristedi procenu (P 7) vidimo da je ve<5 (bsi « 0.1.

Goldhirs i saradnici su ovaj isti rezultat izveli

na drug! nacin pretpostavljajudi diferencijabilnost funkcija de-

finisanih na skupu celih brojeva definisanih na pogodan nafiin.

ATR je razvijena i prvobitno kori§<5ena u teoriji

Frenkelovih (^peHHe^b) eksitona, pre svega za korigovanje rezul-

tata tzv. "pribli2ne druge kvantizacije" JT 9j, za istrazivanje ki-

nemati^kih nivoa JP12J i eksiton-foton interakcije jH 5j. U teo-

riji Ha j zenbergovog feromagnetika reprodukovan je Dajsonov re-

zultat JKieU analizirani su kinematicki nivoi (Tllj i proucava-

ne razlicite hibridizovane ekscitacije |D 7J. Ovim radom smo po-

kazali da se metod uspesno mo2e koristiti i u teoriji feroelek-

tricnih fenomena.

ATR je predlozena kao alternativa formalizmu

Hubarda-Stratonovica (Ilubbard, CrpaTOHOBMH) |H 7| za formulisa-

nje LGW funkcionele JG 3j kvantnih sistema. Moguda je generali-

zacija na sludaj opgteg spina, t j . date su bozonske reprezenta-

cije za tzv. kvazi-Pauli operatore.

Izrafiunavanje koeficienata bv omogudide da se do-

men primenljivosti ATR znatno proSiri, i prvi pokuSaji koji su

do sada vrgeni u torn pravcu u oblasti niskih teinperatura ukazu-

ju da su mogudnosti zaista velike.
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R E F E R E N C E

Reference navedene i korisdene u ovorr. radu su klasi-

fikovane na slededi naCin. Grupisane su abecednim redom po pr-

vom slovu prezimena prvog autora. Unutar svake grupe su prvo

navedene monografije i udzbenici, a potom originalni i pregled-

ni filanci, teze i mogudi drugi izvori informacija. Sve referen-

ce su oznafiene pofietnim slovora prezimena prvog autora i brojem

unutar grupe, pri cemu rimski broj oznacava monografiju ill

udSbenik, a arapski ostali tip reference.

Nazivi knjiga su uvek citirani u originalu, a ukoli-

ko je u radu kori§den prevod date knjige, i on je citiran pod

istoir, referencom. Clanci su citirani na slededi nacin: autor(i),

naziv casopisa, torn, strana, godina izdanja. Skradenice naziva

casopisa su prema konvenciji prihvadenoj od strane Evropskog

fizi£kog drustva (EPS).
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NEW ASPECTS OF THE ANALYSIS OF
THE KDP-TYPE FERROELECTRICS
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ABSTRACT

The present thesis is devoted to the development of

new theoretical methods based on the Green's functions (GF) for-

malism, and their application to the ferroelectrics of KDP-type.

Chapter I introduces the Ising model in the transverse field

(I?-1TF) , with particular emphasis on the description of ferroe-

lectric properties of KDP, while the next chapter gives a review

of the up-to-date theoretical studies of the model.

The formulation of the problem discussed in the thesis

is given in Chapter III. In order to simplify the form of the

Hamiltonian, two unitary transformations are performed with the

aim to eliminate the terms ̂ Sx and (S - SZ)SX. This can not be

done exactly, so we introduce the first approximation: the dimen-

sionless quantitites are calculated up to x2, and the energy up

to x2I{0), where x = r/I(0) is supposed to be a small parame-

ter. When dealing with the spin 1/2, one can express the Hamil-

tonian in terms of Pauli-operators. We retain the products of

four operators only, because they are sufficient for the linear

decoupling approximation. In this way we have formulated an effec-

tive Hamiltonian (III.33) which, together with the expressions

for <S*> and <S*> (III.35) represents the basis for subse-n n
quent calculations.

In the Chapters IV and V we have applied the formalism

of double-time temperature dependant Green's functions. Chapter

IV is devoted to the study of low-temperature properties of the

model. In this case, one can express Pauli-operators in terms of

Bose-operators very simply, keeping only first two terms of

Agranovich-Tosid representation (ATR). We have discussed the
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energy of elementary excitations at T = OK, reproducing Pfeutys"
**** zresults IP 6). The low-temperature expansion of <S->-> gives a

term proportional to T^2 and all higher terms up to T3 already

in the harmonic approximation, while the contribution of the an-

harmonic terms gives rise to terms T2 and T3. Different commu-

tation relations of Bose- and spin-operators introduce the possi-

bility of existence of new energy leves, (kinematical levels)

but in our approximation, this produces only a renormalization

of spontaneous polarization. We obtain less temperature dependant

behaviour in the low-temperature region which agrees experimental

facts.

In the vicinity of the phase transition (Chapter V),

one has to include all terms of ATR. This can be done by intro-

ducing an auxiliary GF defined in space of boson states, and

demonstrating equivalence of the results (in Tyablikov decoupling)

with the results obtained for Paulion *s GF. In this way v/e are

left with boson's GF only. As the zero-order approximation,we

performed Tyablikov decoupling of Paulion's GF. The self-consis-

tent equations were solved numerically, with results of integration

over Brillouin zone substituted with the values of functions cal-

culated in one particular point (k . = 0 or k. - Tr/2a) . The results

indicate the first-order transition. When the effects of kinemati-

cal interaction are included (introducing the influence of the other

parts of the llamiltonian) , the transition tends to a second -

- order one, indicating that the type of the transition is the

property of the approximate Kamiltonian introduced in Chapter III.

In the Appendix, a review of boson representations

for spin-operators is given, with the emphasis on Agranovich-

-Toiid representation. A new approach to this representation is

proposed.

The thesis contains 137 pages, 25 figures and 172

references.
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