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uvopbD

Ovaj rad ima za cilj da polazeéi od jednostavnog mo-
dela za feroelektrike tipa KDP, ispita neke nove efekte sadrZa-
ne u samom modelu i njihov moguéi uticaj na osobine realnih mate-
rijala. Razlozi za ovo istraZivanje su dvojaki: feroelektrici
kao materijali sa izuzetnim dielektriénim osobinama su veoma in-
teresantni za tehnolofke primene, ali nedovoljnb poznavanije
mikroskopskih mehanizama u njima u prili&noj meri umanjuje nji-
hovu primenu i ¢ini je zavisnom od empirije. S druge strane
Izingov model u popre&nom polju, koji €e nam biti polazna tacka
u istraZivanju, moZe se koristiti i za opisivanje niza drugih
fizic¢kih fenomena, a i sam po sebi predstavlja jedan od najjed-
nostavnijih modela kvantne statistifke fizike. Oba ova aspekta
pokuSademo da osvetlimo u ovom radu.

U I glavi smo demonstrirali vezu izmedju feroelektril-
nih osobina kristala tipa KDP i Izingovog modela u popre&nom po-
lju. Ovaj model veé skoro 15 godina pobudjuje paZnju istra¥iva-
¢a, i ITI glava rezimira rezultate dosada3njeg teorijskog rada.
na modelu, kao i eksperimentalne ¢injenice koje potvrdjuju op-
ravdanost njegove primene na konkretne materijale. Polazeéi od
Izingovog modela u popre¢nom polju, mi smo u III glavi formuli-
sali novi modelni hamiltonijan, zadrZavajuéi samo neke od inter-
akcija. Smatramo da je on bliZi realnom feroelektriku KDP nego
polazni model. Diskutovademo staticke karakteristike modela i
energiju elementarnih ekscitacija kako u oblasti niskih tempera-
tura (IV glava) tako i u okolini talke faznog prelaza (V
glava). Primenjujuéi novorazvijene tehnike dekuplovanja Grino-
vih funkcija, istaknuéemo nove efekte, koji nisu mogli biti uo-
€eni standardnim tehnikama i ispitati moguénost eksperimentalne
provere postojanja ovih efekata.
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FEROELEKTRIK TIPA KDP I IZINGOV MODEL U POPRECNOM POLJU

Kristal kao sistem velikog broja &estica, najpogod-
nije se tretira metodima statisti®ke fizike |HIII, LII, LV, TII|,
pomoéu kojih moZemo dobiti informaciju o makroskopskim osobina-
ma sistema i ne poznajuéi detaljno ponaSanje svake Cestice. U
sluajevima kada sistem nije jako pobudjen (niske temperature,
slaba polja), efekti ponaZanja celokupnog sistema interagujucéih
¢estica se mogu jednostavnije opisati uvodjenjem sistema slabo
interagujuéih kvazidestica koje predstavljaju energetski nisko-
leZeda stanja pobudjenog sistema (elementarne ekscitacije). Na
vi¥im temperaturama (ili u ja&im poljima) moramo uzeti u obzir
i interakciju kvazifestica. Dalje pojednostavljenje, karakteris-
tiéno za fiziku &vrstog stanja, sastoji se u tome da se za objas-
njenje pojedinih osobina kristala, formira model na taj nadin
$to se apstrahuju sve osobine koje na datu pojavu nemaju bitni-
jeg uticaja. Pri formulisanju modela osnovni problem je na koji
na¢in 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 &vrstog stanja postoji ve-
liki broj manje ili viZe uopstenih modela, vezanih za opisivanje
pojedinih fizi¥kih osobina u odredjenim grupama materijala |[K I|.

Ovaj rad se bavi jednim od modela fizike &vrstog sta-
nja, sa ciljem da utvrdi u kojoj meri on moZe da posluZi za opi-
sivanje osobina realnih kristala. Stoga femo se u ovoj glavi
zadrZati na nastanku samog modela i zatim pratiti njegov razvoj.
Re& je o Izingovom (Ising) modelu u popre¢nom polju (medjunarod-
na skradenica koju €femo i mi nadalje koristiti je IMTF = Ising
Model in the Transverse Field), koji je prvobitno formulisan u
cilju opisivanja feroelektri&nih osobina kalijum dihidrofosfata
KH,PO, (skraceno KDP) i njemu izomorfnih kristala.

Fazni prelazi u fernoelekirnicima., Fenomen feroelektri-
citeta je danas precizno definisan i predstavlja pojavu spontane
polarizacije (bez prisustva spoljasSnjeg elektriénog polja) kod




kristala, pri &emu smer polarizacije moZe biti preveden u sup-
rotni delstvom spoljasnjeg elektri&énog polja |SIII, LVI
tana polarizacija postoji samo u izvesnoj oblasti temperatura,

. Spon-

i na odredjenoj temperaturi Tc dolazi do faznog prelaza. Sa
porastom temperature, kristal iz faze koja se karakterife pri-
sustvom spontane polarizacije (tzv. feroelektrina faza), pre-
lazi u paraelektri&nu fazu u kojoj bez prisustva spolja3njeg
elektridnog polja nema polarizacije. U teoriji faznih prelaza
se veli&ina koja postoji u jednoj fazi, a u drugoj je identicki
jednaka nuli, naziva parametar uredjenosti. U teoriji feroelek-
triciteta to je naj&eZfe spontana polarizacija ili neka, njoj
proporcionalna veli&ina.

S obzirom da je teoriji faznih prelaza i kriticnih
fenomena, posvecena obimna literatura poslednjih godina, umesto
izlaganja teorije, pozvademo se na nekoliko referenci. Monogra-
fija |S1v| predstavlja veé klasi&an pregled podataka iz ove ob-
lasti, dok su modernija dostignuéa detaljno izlo¥ena u monogra-
fiji |M I|. Dva pregledna &lanka |G 6, M 3| se posebno odnose
na fazne prelaze u feroelektricima. Mi éemo u nastavku analizi-
rati pojave koje prate fazne prelaze na konkretnom primeru kris-
tala KDP., Prvo ¢femo dati pregled osnovnih podataka, a potom de-
taljnije razmotriti one karakteristifne osobine koje su dovele
do formulisanja mrTr.* |

Feroelektri®ne osobine KDP otkrili su Bu3 (Busch) i
Serer (Scherer) 1938. godine. Kristal KDP je jednoosni (uniaksi-
jalni) feroelektrik kod kojeg se ispod temperature T - 122K
javlja spontana polarizacija u pravcu c-ose., Dielektri&na kons-
tanta sledi zakon Kiri (Curie) ~ Vajsa (Weiss) e = C/(T - To)
sve do 250K iznad T i vazi TC = To’ (Ova ¢injenica je dugo
godina bila izvor nedoumica u vezi sa vrstom faznog prelaza kod
KDP.) Na temperaturi T, anomaliju pokazuju jo$ elasti&ne,
elektro-optidke i piezoelektri&ne osobine |J I, F I, Z I|.

*

Kao jedan od osnovnih izvora podataka o feroelektricima i
danas sluZi monografija |J I|. U njoj su navedene prakti&no sve
izvorne reference objavljene pre njenog publikovanja (1962.).
Stoga éemo se u prvoj glavi pozivati na originalne reference
samo u onim sluajevima kada se radi o podacima koji su objav-

ljeni posle izdavanja |J I
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S1.I.1. Spontana polarizacija
feroelektrika tipa KDP u funk-
ciji T - T |[C 1]|. Pune lini-
. C

je su povucene prema rezultati-
ma aproksimacije klastera |V Ij.

=15 =10 =5

Struktura kadistala KOP. Osnovni podaci o strukturi .
kristala KDP |J I| su dobijeni difrakcijom x-zraka i neutrana
(ovaj drugi metod je pogodniji za odredjivanje poloZaja atoma
vodonika) . U paraelektriénoj fazi, kristal ima simetriju tetra-
gonalnog sistema (tadkasta grupa 42m), dok isvod ta¥ke prelaza
pripada rombi&nom sistemu (tafaksta grupa mm2). Struktura na
sobnoj temperaturi je prikazana na slici I.2.

S1.I.2. Elementarna celija kristala KDP |J I|. Ovaj izbor osa
odgovara prostornoj grupi I42d. Kiseoni&ki tetraedri su poseb-
no obeleZeni. ‘




v Cetiri kiseonika &ine skoro pravilan tetraedar u &i-
jem se centru nalazi fosfor. P i K joni su naizmeni&no raspore-
djeni na razmaku c¢/2 duZ pravaca paralelnih c-osi. Izmedju ki-
seonika koji pripadaju susednim tetraedrima pomerenim jedan u
odnosu na drugi za c¢/4, uspostavljaju se vodoni&ne veze |H : 4| [
Ove vodoniéne veze grade ravni normalne na c-osu.

S1.I.3. Projekcija strukture KDP kristala na (001) ravan. Cifre

oznT§a¥?ju koordinate atoma u odnosu na ravan date u angstremi-
Neutronska difrakcija pokazuje da su uvek dva proto-

na lokalizovana bliZe jednom od tetraedara, sto je u skladu i

sa hemijskom formulom. Dalje, utvrdjeno je da vodonici imaju

dva ravnoteZna poloiaja duZ veze. Rastojanje ovih ravnoteinih

poloZaja iznosi 0. 35A, a duZina vodoni&ne veze je 2.533%0. 07A

(J I|. Iznad TC neutronska difrakcija daje sliku raspodele

vodonika "izduZene" duZ veze sa centrom u centru veze (8to do-

pusta razlic¢ita tumadenja ponaSanja protona - vidi kraj II glave)
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Ispod T_ se duZina vodoni&nih veza ne menja, ali su sada vo-
donici strogo lokalizovani bliZe dva "gornja" ili dva "donja"
kiseonika odgovarajuéeg tetraedra u veéini veza. Ovaj raspored
se moZe promeniti delovanjem spolja3njeg elektrinog polja duZ
c-ose. K i P joni se pomeraju u odnosu na svoje poloZaje u pa-
raelektri¢noj fazi za 0.043 i 0.083 respektivno, u suprotnom
smerovima, S obzirom da se protoni uredjuju u ravni normalnoj
na pravac spontane polarizacije, osnovni doprinos spontanoj po-
larizaciji daju dipolni momenti preostalih jona, ali ¢emo poka-
zati da je uticaj protona na fazni prelaz presudan.

Tzotopshi efehat. Kristal KDP ima dosta izomorfnih
jedinjenja koja se dobijaju zamenom vodonika deuterijumom, ili
pak K i P srodnim elementima. Ova jedinjenja mogu imati feroe-
lektri¢ne (vidi Tablicu I.1) ili antiferoelektriéne osobine
B X, I-F
poznat pod nazivom ADP.) Karakteristika cele ove grupe kristala

. (Predstavnik antiferoelektrika ove grupe je NH,H,PO,,

je veliki izotopski efekat. Pri zameni vodonika deuterijumom,
neke od osobina vezanih za fazni prelaz se drasti&no menjaju.
Situacija je postala jasna tek posle rada Samare (Samara) |[S 7|
koji je ispitivao ponalanje kristala tipa K(Hl_xDx)zpok. Sa po-
rastom x, TC raste linearno od 122.5K (x = 0), do 223K
(x = 1). Maksimalna vrednost spontane polarizacije raste od
5x10”°C/m? do 6.2x10°2C/m?, a suprotno svim ranijim rezultatima
i konstanta Kiri-Vajsa se menja za oko 40%. Ove &injenice jasno
ukazuju na primarni znacdaj protonskog sistema za fazni prelaz.
(Odavde se moZe zakljuciti da je pravi parametar u-
redjenosti vezan za uredjivanje protona u vezama, dok je spon-
tana nolarizacija sekundarni efekat. Ovakvi feroelektrici se na-
ziva‘u "nesvojstveni" feroelektrici |[D 5|. Kako kod KDP pravi
param=tar uredjenosti i spontana polarizacija imaju istu simet-
riju |B I|, ove dve veli¢ine su uzajamno proporcionalne tako da
nema razlike u opisivanju faznih prelaza preko bilo koje od
njih dve.)
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Vrata 4L tip gaznog prefaza. Pitanje vrste faznog pre-
laza |K I, SIV| je dugo vremena bilo otvoreno, jer kriva P_(T)
ima veoma oS3tar uspon, tako da se smatralo da je red o faznom
prelazu II vrste (tzv. neprekidnom faznom prelazu |LII|). Danas
je nepobitno utvrdjeno da je re& o faznom prelazu I vrste na
atmosferskom pritisku |B 3, S 9, W 2|, ali da KDP ima trikriti&-
nu tadku |M I| u prostoru parametara pritisak, temperatura i
elektri€no polje, na oko 2.5x10°P tako da iznad tog pritiska
fazni prelaz postaje fazni prelaz II vrste |B 2, S 9, W 2|.
(Napomenimo da sa daljim povedéanjem pritiska dolazi do potpunog
guSenja pojave feroelektriciteta |S 6].)

Kada se govori o faznim prelazima kod feroelektrika,
moZemo u principu razlikovati dva tipa faznih prelaza, zavisno
od mehanizma koji dovodi do faznog prelaza |B I, V I|. Prvu
grupu ¢ine tzv. fazni prelazi pomerajnog (displacive) tipa &iji
je tipican primer fazni prelaz kod BaTiO, |C 3|..Drugu grupu
¢ine 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 opti&-
ki mod oscilovanja reSetke (u terminologiji dinamike resSetke:
odredjena fononska grana) postaje nestabilan tako da mu frekven-
cija oscilovanja te¥i nuli kad k -+ 0 (*mod se kondenzuje"). .
Taj mod oscilovanja se naziva "soft mode" - meki mod. Kada

w > 0, kristal menja strukturu i atomi ostaju "zamrznuti" u po-
loZajima koji odgovaraju pomeranjima u mekom modu, tako da novo-
nastala struktura poseduje dipolni moment razli&it od nule.

Kod prelaza tipa "uredjeno-neuredjeno”, sistem obi&no
poseduje permanentne dipolne momente koji pod dejstvom dipol-
-dipol interakcije kao i kratkodometnih sila te¥e da se urede,
dok se tome suprotstavlja termi&ka ekscitacija. Ova dva dejstva
su u kompeticiji, i dok na viZim temperaturama preovladjuje ne-
uredienost, na niskim temperaturama je stabilnija faza koja se
karakteriSe spontanom polarizacijom |[SIV|. Ova dva grani&na slu-
¢aja mehanizma faznog prelaza se mogu veoma dobro okarakterisa-
ti oblikom potencijala u kojem se kredu joni odgovorni za fazni
prelaz u datom kristalu. Kod pomerajnih prelaza, joni se krecu
u anharmonijskom potencijalu sa jednim minimumom, dok se kod



prelaza tipa "uredjeno-neuredjeno" joni kredu u potencijalu sa
dva minimuma kao Sto je prikazano na slici I.4 |B I|.

V(Q)
V(Q) .
T |
\ l/ \‘ lé
NS \77
Q - Q

(a) (b)
S1.I.4. Oblik potencijala za slufaj faznog prelaza:
a) Pomerajnog tipa
b) Tipa "uredjeno-neuredjeno"

Ustanovljeni su kvantitativni kriterijumi za ocenu
tipa prelaza (vrednost Kiri-Vajsove konstante, velid&ina entro-
pije, itd) [V I|. Po ovim kriterijumima KDP sigurno spada u
feroelektrike sa faznim prelazom tipa "uredjeno-neuredjeno” i-
ako kod njega ne postoje permanentni dipoli veé do pojave dipol-
nih momenata dolazi kao posledica uredjivanja protona. Ideja o
mekom modu se mo¥e pro¥iriti na KDP |B I| ali tada meki mod tj.
ekscitaciju &iji zakon disperzije te¥i nuli kad k - 0, ne pred-
stavljaju fononi veé pseudo-spinska pobudjenja. Druga moguénost
je da se posmatraju kolektivne protonske ekscitacije kuplovane
sa optifkim modom koji postaje mek, ali treba uo&iti da frekven-
cija tog moda ne teZi nuli zbog anharmonijskih efekata, veé
zbog interakcije sa protonima |K11l|. Zbog ovoga se poneki put
govori da je fazni prelaz kod KDP me3ovitog tipa. Bez obzira
koji se pristup prihvati, bitno je uoditi suZtinsku ulogu pro-
tona u samom mehanizmu faznog prelaza.

Prve Zeondije fenroelektrika tipa KUPP, U vreme kada

joS nisu bili poznati ni svi eksperimentalni podaci o strukturi
KDP, Slejter (Slater) |[S14| je formulisao prvu teoriju za obja¥-
njenje faznog prelaza kod KDP. Posmatrab je sistem vodonidénih
veza, postavljajuéi dva zahteva: a) da se u svakoj vezi nalazi
jedan i samo jedan proton i b) da se u blizini svakog tetraedra
mogu naéi samo dva protona. Pripisao je razli&itim konfiguraci-
jama odredjene energije i izradunao slobodnu energiju pribliZ-
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nim metodima. Fazni prelaz ima karakteristike kako prelaza prve,
tako i prelaza druge vrste |F I|. Ovaj model je kasnije tadno
reSen metodom matrice prenosa u jednoj i dve dimenzije |LIII,
LIV|. Kasnije su izvrZene geheralizacije u smislu uzimanja u
obzir i manje verovatnih protonskih konfiguracija |T 4, S11| i
najopstiji tzv. SUS model |S13| se i danas &esto koristi za tes-
tiranje eksperimentalnih podataka |V 4|.

U medjuvremenu se razvio jo$ jedan metod, veoma efi-
kasan za tumadenje eksperimentalnih rezultata. To su fenomeno-
loSke teorije |G I, F I|. Smatra se da isti izraz moZe da opide
slobodnu energiju kako u paraelektriénoj, tako i u feroelektri&-
noj fazi |[LII|. 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 parametra uredjenosti koje su invarijantne u odnosu na
transformacije simetrije samog kristala |Z I|. Ova teorija moZe
sa relativno malim brojem parametara da objasni ﬁiz eksperimen-
talnih podataka, kao i da predvidja nove makroskopske efekte.
Treba imati na umu da su fenomenoloske teorije ekvivalentne ap-
roksimaciji molekularnog polja |SIV| 3to zna&i da daju dobre
rezultate "dalje" od faznog prelaza. Prema Ginzburgovom
(Tuuabypr) kriterijumu |M I|, oblast temperatura oko faznog pre-
laza u kojoj ne vaZi teorija molekularnog polja je obrnuto pro-
porcionalna dometu interakcije. Kod feroelektrika, s obzirom na
dipol-dipol interakciju, ove teorije treba da daju rezultate
koji se slaZu sa eksperimentom &ak vrlo blizu samog prelaza. Ovo
medjutim, nije sasvim sigurno za slu&aj KDP, jer smo veé istakli
zna¢ej kratkodometnih interakcija.

Teorije Slejterovskog tipa i fenomenolo3ke teorije
gu of¢ znafaja jer mogu da daju nove informacije od interesa za
praksu. One medjutim, ne mogu da objasne izotopski efekat, 3to
zna¢i da ne daju dovoljnu informaciju o mikroskopskom mehanizmu
faznog prelaza,

Uticaj tunelovanfa protona. U isto vreme kada je nas-
tajala savremena teorija pomerajnih faznih prelaza |[C 3|, medju
istraZivafima kristala KDP se pod uticajem izotopskog efekta
stvaralo uverenje da u tadasnjim teorijama protonski sistem nije
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dobro tretiran i da bi trebalo uzeti u obzir i kinetidku éner-
giju protona. Polazeéi od eksperimentalnih podataka, Blinc je
1960. godine |B 5| izneo hipotezu da se proton unutar veze na-
lazi u potencijalnoj jami sa dva minimuma, i $to je jos bitnije
da ima moguénost da kao laka &estica tuneluje izmedju ta dva
minimuma.

Ako je potencijalna barijera dovoljno visoka, osnov-
no stanje je dvostruko degenerisano i odgovara lokalizaciji &es-
tice u levoj ili desnoj strani jame. Kada proton tuneluje kroz
barijeru, tunelovanje uklanja degeneraciju i od najniZeg stanja
nastaje dublet koji &ine dva stanja sa veoma bliskim energijama.,
Ostala stanja Cestice imaju daleko vige energije nego sto je
razlika energija stanja u dubletu |L I|. Eksperimenti ukazuju
da je razmak izmedju ova dva nivoa reda veli&ine 200 cm ', dok
se sledec¢i energetski nivo nalazi na 2000 cm-l kod KDP |B 5,

D 2|. U takvoj situaciji se ovaj sistem moZe dobro aproksimira-
ti sistemom koji ima samo dva energetska nivoa.

Klasi€an dvonivoski sistem se opisuje Izingovim mo-~
delom |HIII|. Obi&no se ova dva stanja predstavljaju svojstvenim
funkcijama operatora z-projekcije spina % + % Interakcija izme-
dju spinova te%i da ih uredi tako da svi pokazuju u istom smeru,
a ovome doprinosi i spolja3nje magnetno polje # du¥ z-ose. S
druge strane termifka ekscitacija ima za posledicu da menja
smer projekcije spina. Ako sa IEE ozna¢imo interakciju izmene
a sa Y magnetni moment koji odgovara pojedinom spinu, hamilto-
nijan Izingovog modela za feromagnetik se defini%e na slededi
naéin

T QZLT 22 |
H 5 _H%IHSHSE uH %53 (I.1)

De Zen (de Gennes) |D 2| je intuitivno uo&io da se
tunelovanje, koje takodje ima za posledicu prelazak sistema iz

jednog stanja u drugo, mo¥e prikazati uvodjenjem komponente é{

Na postuliranju modela radilo je mnogo autora, medju kojima je
vredno spomenuti od nafih istra%iva&a ekipu iz Instituta "JoZef
Stefan" u Ljubljani na &elu sa dr R. Blincom |B I|] 1 dr Lj.
Novakovica iz Instituta "Boris Kidri&" u Vin&i |N I|. Danas je
prihvacden pristup formulisanju modela koji su prvi dali Tokunaga
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(Tokunaga) i Macubara (Matsubara) |T 6| a koji koristi formali-
zam druge kvantizacije [TII|.

Formulisanje I1MTF. Posmatrademo samo protonski sis-
tem i smatrademo da je operator energiije (hamiltonijan) dobro
definisan jedno&esti¥nim i dvodesti&nim interakcijama. Uvedimo
operator polja $+ na sledeé¢i na&in

(¥) = [[aj*el (@) + artel )] (I.2)
i

Ovde su ¢i, ¢; talasne funkcije protona'lokal%zovanog u levoj
ili desnoj strani jame u i-toj vezi, a §z+ i 3;+ operatori

koji kreiraju protone u levoj ili desnoj strani jame respektiv-
no. U slu¢aju protona to su Fermi-operatori. Zbog zahteva da se

u vezi moZe nalaziti samo jedna Eestica

Al+a] +

i
a a +
ap

l\i=
T Ry aj, 1 ; ‘- {I.3)

statistika nije bitna, tako da izvodjenje vaZi i za Boze-&esticu
kao Sto je deuteron. Zanemaridemo prekrivanje talasnih funkcija
koje odgovaraju levoj i desnoj strani jame, sem u slufaju kada
se javljaju u istom &voru. Koristedéi komutacione relacije ope-
ratora i relaciju (I.3) moZemo definisati operatore

>

§% = <a;a - )
) (I.4)

)

t

D

a
D
a

[+733

N = 80

Ata
a +
(aL L
(& *a
L D DL

+
+
D
~
a

w o

0
<
I
s [

koji zadovoljavaju sve relacije za komponente operatora spina
1/2. Mi éemo ovako definisanu veli&inu nazivati pseudo-spin
IN I| da ne bismo zaboravili njeno fizi&ko poreklo.

Koristeci operatore (I.4) moZemo hamiltonijan siste-
ma izraziti na sledeéi na&in

4 o ax _ 1 AZAZ
Hprot = <2k ;sﬁ 2 3;[1338355 *

§353] (I.5)

>
nm
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PokuSajmo da ovim izrazima pridamo odredjeni fizi&ki smisao.
S; opisuje lokalizovanje protona na jednoj od strana jame. Tal-
nije, on je proporcionalan razlici naseljenosti leve i desne
strane jame. Odatle zakljudujemo da je dipolni moment sistema
proporcionalan <S%>. S% opisuje tunelovanje protona iz jednog
u drugi ravnoteini polo%aj, a S% je operator gustine struje
verovatnoe protona iz jedne strane jame u drugu.,

Odavde moZemo odrediti i fizi¥ki smisao pojedinih
¢lanova hamiltonijana. Prvi &lan hamiltonijana daje razliku e-
nergija u dubletu, tako da odgovara energiji tunelovanja proto-
na. Drugi ¢lan opisuje proton-proton interakciju u kojoj su sa-
drZane kako kratko dometne interakcije tako i dipol~dipol inter-
akcija®. Treéi i detvrti &lan opisuju uticaj tunelovanja na ure-
djivanje i tunelovanje drugih protona. U sustini, kod feroelek-
trika tipa KDP zbog zahteva da sistem bude invarijantan na tran-
formaciju (SK - 'SB SH 83) sledi da mora biti Lys = Kaa
je mnogo manje od IZE i u aproksimaciji u kojoj je ovaj izraz
izveden i njega treba zanemariti**. Stoga ¢emo nadalje posmat-
rati izraz

e wh]
m

=27 %é.”a‘ = %E;I-Héf's‘f (I.6)

Da bi uredjenje bilo feroelektridno, mora da vaZi Iﬁﬁ > 0, i
> 0. Nadalje femo smatrati da je ovaj uslov ispunjen.

Na koji na¢in moZe ovaj model da opiZe fazni prelaz?
Ve¢ smo rekli da je spontana bolarizacija proporcionalna sred-
njoj vrednosti <s%>, tako da je <s%> parametar uredjenosti.
U sistemu deluju dve razlifite teZnje. Interakcija Ixs teZi
da sistemu da minimalnu energiju na taj nac¢in 3to e sve spi-
nove usmeriti u istom smeru, dok termi&ko pobudjivanje i pojava
tunelovanja teZe da ovu uredjenost poremete. Zavisno od toga
koji od ova dva efekta preovlada, sistem je u paraelektridnom

. MoZe se pokazati da se kratko-dometne interakcije prikazu-

ju Zetvorospinskom interakcijom |B I| ali se mogu u dobroj ap-

;Qkﬁjmagj]j predstaviti i hamiltonijanom (I. 6).

bl Ovaj €lan se mo¥e pojaviti sa znatajnim doprinosom usled
interakcije sa fononima |V I|.
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ili feroelektric¢nom reZimu. Kvantna priroda modela se manifes-
tuje u ¢injenici da i na T = OK sistem nije u potpunosti ure-
djen zbog efekta tunelovanja.

Ovaj model moZe da objasni izotopski efekat, jer T

zavisi od mase Cestice koja tuneluje, kao i od du¥ine veze |B I

U rafiniranim teorijama |K11l| i konstanta proton-proton interak-

cije zavisi od mase Cestice.

Mogué je i drugi pristup izvedjenju izraza (I.6).
Naime, u izrazu za operator polja, moZe se praviti razvoj ne po
lokalizovanim funkcijama, veé po simetri&nim i antisimetri&nim
funkcijama, koje odgovaraju energetskim nivoima dobijenim pos~
le razdvajanja degenerisanog osnovnog stanja |B I|. StroZiji
pristup je obradjen u monografiji |V Ij.

Veé smo napomenuli da spontana polarizacija nastaje
usled pomeranja teSkih jona. Prema tome, kretanje te3kih jona
se u principu ne moZe zanemariti. Zato je predleZen drugi model
[M 4, E 5| kod kojeg se posmatraju pomeraji celokupne elemen-
tarne ¢elije. 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
(I.6) uz dodatak &etvorospinske interakcije. Mora se uzeti u
obzir i uticaj ostalih fononskih grana. Osnovna razlika ove
formulacije je u tome 3to sada jedan pseudo-spin opisuje pona-
Sanje celokupne elementarne éelije.

Ni do danas nije eksperimentalno potvrdjeno koja od
ove dve formulacije modela ima prednost |LVI|. Kod prve formu-
lacije, prednost je ofiglednost u opisivanju pona%anja protona,
ali ostaje problem generalizacije mekog moda na protonske eks-
citacije, ili pak tretiranja interakcije pseudo-spinova sa fo-
nonima. Kod druge formulacije néma takvih problema jer hamilto-
nijan (I.6) ve¢ opisuje ponasanje celokupne elementarne deliije,
ali zato mikroskopski mehanizam postaje mnogo sloZeniji. U prin-
cipu makroskopski rezultati su isti, ako se da druga&ije tuma-
Cenje mikroskopskih parametara. S obzirom da je veéi broj eks-
perimentalnih radova odredjivao parametre hamiltonijana u skla-
du sa prvom formulacijom, i mi femo je prihvatiti nadalje.
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Naziv modela je doSao od &injenice da se S* ponaZa
kao spoljasnje polje koje deluje popre&no u odnosu na pravac
duz kojeg se uredjuju spinovi.

Nas ¢fe interesovati ponasanje sistema u odsustvu mak-
roskopskog elektri&nog polja |V I|. To zna&i da smatramo da se
uzorak nalazi izmedju plo&a kratko spojenog kondenzatora. Kako
makroskopsko polje u kristalu nije identi¢no sa poljem spoljas-
njih naelektrisanja |K I, V I|, pretpostavidemo da je od inter- .
akcije I ve¢ odbijen deo koji kompenzuje efekat spoljasnjeg
polja |[P15]|.

Interakcija sa makroskopskim poljem duZ z-ose (c-ose
kristala) se opisuje dodatnim €lanom hamiltonijana

~

Az‘
H, ., = -pe ;53 (1.7)

gde je p dipolni moment koji interaguje sa po}jem. Ovaj izraz
unosi ¢itav niz matematidkih poteskofa, i zato ga mi od pol&et-
ka eliminiSemo iz ra&una. Ovo ujedno zna&i da se nedemo zanima-
ti razlicitim efektima vezanim za dejstvo polja kao 3to su
napr. static¢ka i dinamicdka susceptibilnost, protonska pro-
vodljivost, itd. Na kraju ovog odelijka koji se odnosi samo na
formulisanje modela, sumirademo nekoliko njegovih prednosti na
kojima insistira vedéina autora koji se njime bave. Prvo, velika
anharmoni&nost samog potencijala ne dozvoljva perturbacioni pris-
tup. Prelaskom na formulaciju preko pseudo-spinova, ova anhar-
moni€nost 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
moZe posluZiti kao nulta aproksimacija s obzirom da je veoma
dobro proucen. NiZe femo videti; da se ovaj model moZe primeni-
ti uvek kada u dvonivoskom sistemu postoji neka interakcija ko-
ja prouzrokuje "preskakanje" iz jednog stanja u drugo.

Makroskopshe vrednosti parametara hamiltonijana.
Prikazali smo na koji na€in je iz potrebe da se opife pona¥anije
feroelektrika tipa KDP, nastao Izingov model u popre&nom polju.
Na kraju II glave, ¢emo iznetl eksperimentalne rezultate koji
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govore u prilog ovom modelu, a ovde ¢emo se zadovoljiti time da
citiramo eksperimentalne vrednosti za mikroskopske parametre ko-
ji figu£i§u u hamiltonijanu (I.6). Vrednosti parametara moZemo
odrediti tako ¥to ispitamo osobine modela u nekoj od aproksima-
cija i uporedimo ih sa eksperimentalnim rezultatima. Naj&edde

se proracun izvodi u aproksimacijama efektivnog polja (moleku-
larno polje ili aproksimacija klastera) i haotiénih faza. Kod
aproksimacije molekularnog polja i haoti&nih faza, naj&e3ée se
porede rezultati tzv. Kobaja3ijevog (Kobayashi) hamiltonijana

jer on sadrZi i interakciju sa fononima, a rezultati su izra¥eni
preko I' i I(0). Kod aproksimacije klastera se direktno dobijaju v
li¢ine interakcija prvih i drugih suseda koji okruZuju kiseoniZki
tetraedar. Ako sa .U oznadimo 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-
nutim za c/4, |V 3| rezultati koje je dobio Vaks (Bawc) sa sa-
radnicima su sledeéi*: r/k, = 140K, U/k, = - 1970k, V/k, = 2090K.
U slu€aju deuterona, veéina teorija daje dobro slaganje sa eks-

perimentom ako je [ = 0, drugim reima ako se pretpostavi da
deuteron nema moguénost tunelovanja.

U priloZenoj tablici je jedan skup parametara koji
odgovara novijim istraZivanjima |[C 1]

TABLICA TI.2.
Kristal KDP DKDP RDP ~ CDA KDA

r/kB K 97 .0 121 D7 38

—U/kB K 992 1484 1200 1022 816

V/kB K 1054 1580 1274 1086 858

Za nas su mnogo interesantniji rezultati koji se od-
nose na "integralne" karakteristike sistema, dakle I i I(0),
zbog toga jer nam je tu olak3ano poredjenje na3ih rezultata, s
obzirom da mi strukturu kristala aproksimiramo kubnom struktu-

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

. U celoj tezi femo energetske parametre deliti sa Bolcmanovom

(Boltzman) konstantom i izraZavati u Kelvinima (K), jer je ovo
uobifajena praksa u teoriji faznih prelaza.
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L. Novakovié je jo¥ 1966. |N 5| na osnovu rezultata infracrve-
nih merenja procenio da na sobnoj temperaturi parametri iznose
r/kB v 250K, I(O)/kB ~ 1000K, x =0.25 - 0.20. Najverovatnije
su rezultati eksperimenata pogre3no interpretirani jer kasniji
rezultati daju niZu vrednost za x.

Polazeéi od Kobaja$ijevog izraza za dielektridnu kon-
stantu |K11|, Holakovski (Holakowski) sa saradnicima |H 8| je |
odredio r/kB = 100.8K, 3to uz T, = 122K daje I(O)/kB = 590K
x=0.17 |v 1].

Trenutno se op3te prihvadenim smatraju Pirsijevi
(Peercy) rezultati dobijeni kombinovanjem rezultata Ramanovih
spektara i dielektri&nih merenja pod poviSenim pritiscima |P 3,
P 4
I(0), tako i efektivnu konstantu I(0)* koja je renormalizova-

- On je odredio kako konstantu proton-proton interakcije

na usled interakcije sa fononima. Tako za KDP imamo vrednosti
M/kg = 123.75K, I(0)/k, = 495.02K i I(O)"/kB = 647.55K |P 3]|.

Za RDP je odredio sledeée parametre F/ky, = 112.82K i I(O)*/k8 =
= 680.65K. Ovo daje vrednosti x = 0.25 - 0.19 za KDP i x = 0.17
za RDP,

Moguénosti primene IMTF, Kada je jednom ustanovljen
kao model za opisivanje feroelektri¥nih fenomena kod kristala'
tipa KDP, IMTF je postepeno pofeo da #ivi svojim ¥ivotom. Sam
model kao model predstavlja veliki izazov za statisti®ku fiziku
jer je do danas poznato ta&no refenje samo u jednoj dimenziji,
tako da se svaki novi pribliZni tretman tretira i na ovom mode-
lu. Na taj nadin se sti¥e 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 i1 eksperimenta
upravo preko IMTF,

Ako se posmatra sam model, moZe se uoliti da se u fi-
zici ¢vrstog stanja (i ne samo u njoj) javlja niz situacija koje
se mogu opisati ovim hamiltonijanom. Mi éemo ovde navesti slu-
tajeve u kojima se sve ovaj model moZe primeniti, a dosta dobar

pregled eksperimentalnih potvrda za primenu ovog modela moZe se
naci kod stinkomba (Stinchcombe) |S22| (reference do 1973.).
Kod feroelektrika sa vodonié&nim 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 LiH, (Se0O;),. Dalje,
postoje i sistemi sa prelazom tipa uredjeno-neuredjeno kod ko-
jih je tunelovanje slabo, (x << 1). To su napr. NaNO,, NaNOj,
TGS. Dalje, model se moZe generalisati i na sludaj asimetrié&ne
potencijalne jame, kao 5to se pretpostavlja da postoji kod se-
njetove soli |Z 2|.

Model se moZe isto tako generalisati i na slu&aj an-
tiferoelektrika sa dve podreSetke |Ll4|. Tako formulisan model
se moZe primeniti i na teoriju Frenkelovih eksitona (u dvonivos-
koj aproksimaciji) kod molekularnih kristala sa dva molekula po
elementarnoj ¢eliji, kao $to je slufaj kod antracena |L1l4

Sledecu primenu model je naZao kod jedinjenja retkih

zemalja V grupe sa strukturom tipa NaCl (Tr, Y). Kristalno polje
jona ima singletno osnovno stanje, a moZe se uzeti da je i prvo
pobudjeno stanje singlet, ili Sto je obiéno sludaj, triplet &iji
je najniZi nivo mnogo bliZi osnovnom stanju |W 1|. Ovaj model se
neki put naziva "singlet-singlet" model. Za paramagnetnu fazu se
moZe formulisati hamiltonijan identi&an sa IMTF, pri &emu s*
opisuje populaciju dva najniZa energetska nivoa, dok izingovski
¢lan hamiltonijana opisuje magnetnu interakciju, a &lan sa tu-
nelovanjem, razdvajanje nivoa usled kristalnog polja. '

Kod feromagnetika sa jakom jednoosnom anizotropijom
kod kojih dominira jedno- ili dvodimenzioni karakter interakci-
je, kao 3to su Dy (C,HsSO4) 39H,0 ili FeCl,2H,0, CoCl,, Eus ili
Cu(NH4 )B4 2H,0 moZe se dovesti'spolja popre&no magnetno polje i
na taj na¢in simulirati sistem koji je dobro opisan sa IMTF
|s22|.

Vanadati retkih zemalja i njihovi izomorfi (DyVO,,
TbVOs, TmAsO4) imaju strukturni prelaz kao posledicu interakci-
je niskoleZecéih elektronskih nivoa sa fononima, Prilikom faznog
prelaza, kvadrupolni momenti se polarifu 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 KobajaSiievim 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 3]. *

Posebno su zanimljivi materijali sa vodoni&nim veza~-
ma kod kojih vodoniéne veze le¥e u ravnima, a i polarizacija
isto tako leZi u tim ravnima. Ovde je izrazit dvodimenzioni ka-
rakter problema |[F 3|. Jedno od tih jedinjenja je tzv. SCD
(SnCl,2H,0) koja ima antiferoelektri&ni prelaz "blago" I vrste.
Poredjenjem rezultata koje za ponaZanje specifine toplote daje
dvodimenzioni IMTF |G 5| nadjeno je izuzetno slaganje, i potvr-
djena primenljivost IMTF na ovaj sistem, mada drugi rezultati to
dovode u sumnju |S 5. ‘

Drugi takav sistem je jaka organska kiselina H,SQ
(3,4-dihidroxy-3-cyclobutene-1,2-dione = CyH204) |S10|. Prora-
¢un karakteristika. faznog prelaza za IMTF u dve dimenzije meto-
dom klastera dao je izuzetno dobro kvantitativno slaganje sa
eksperimentom [z 1].

Naravho, javili su se i drugi teorijski modeli, koji
se mogu povezati sa IMTF. BiZop (Bishop) i Krumhansl (Krumhansl)
|B 4] su model primenili na sluaj strukturnih faznih prelaza,

a LajZerovic (Lajzerowicz) i Pfeti (Pfeuty) na problem intera-
guju¢ih lanaca |L 8.

U kvantnoj teoriji polja danas se &esto razmatra dis-
kretizacija prostora, tako Zto se sa hamiltonijana formulisanih
za kontinuirane promenljive prelazi na hamiltonijane definisane
na reSetci [S I|. Tako se napr. diskretizacijom tzv. (¢;)* teo-
rije i zadrZavanjem samo odredjenog broja diskretnih stanja
jednodestidnog dela hamiltonijana, ponovo dolazi do IMTF u jed-
noj dimenziji |G 2, D 3

ObLast istraziivanja teze & druge moguce oblasti is-
trazivanfa. U ovoj tezi postavili smo sebi dosta ogranicen
cilj. Uzimajuéi za fizi¥ku osnovu modela feroelektri&ne fenome-
ne kod kristala tipa KDP, ispitademo temperatursku zavisnost
<S§> i <S%> u razliditim temperaturskim reZimima, a isto tako
i energiju elementarnih ekscitacija. Kao mali parametar ra&una
posluZice nam x = r/1(0), i radidemo u aproksimaciji koja za-
nemaruje ¢lanove reda x3. Hamiltonijan éemo posmatrati u naj-
jednostavnijoj formi jer nam je Zelja da proverimo da 1li su
pribliZne metode koje smdé razvili primenljive za ovaj slu&aj i
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u kojoj meri su rezultati adekvatni. '

Zbog gore navedenog, ovde ¢demo u cilju kompletnosti
navesti niz problema kojima se nedemo baviti. Pre svega, veé
smo naglasili da se pomeranje te3kih jona mora uzeti u obzir za
dobijanje dobre slike o faznom prelazu. Spomenuli smo veé teo-
riju lokalnog moda, koja ovo pomeranje ugradjuje u sam hamilto-
nijan. Ce3éi je drugi pristup u kojem se posmatra interakcija
pseudo-spinskih ekscitacija sa fononskim granama koje su bitne
za fazni prelaz. Prvi su interakciju sa opti&kim modom duZ c-ose
posmatrali Vilen (Villain) i Stamenkovié |V 5| ali je njihov iz-
raz za hamiltonijan detaljno obrazloZio Kobaja¥i |K11| po kojem
oada on nosi ime. Pored hamiltonijana fononskog sistema i IMTF
koji opisuje protonski sistem javlja se i &lan pseudo-spin-fonon
interakcije linearan po <8%>, i pomaku atoma. Njegova pojava do-
vodi do renormalizacije konstanti u hamiltonijanu |B I|. Ekspe-
rimenti su pokazali da postoji meSanje ("kuplovanje") sa opti&kim
modom duZ c-ose, kao i sa jednim akusti&kim modom. Pri faznom
prelazu dolazi do kondenzacije ovog me3anog moda, ali ne usled
anharmonijskog efekta (kao kod pomerajnih faznih prelaza) ved
usled uredjivanja protonskog podsistema.

Ve€ina eksperimentalno ispitanih uzoraka nije idealno
tista ve¢ sadrZi odredjene primese, medju njima i deuterijum.
Danas se tehnolo3ki mogu proizvesti uzorci sa precizno defini-
sanom koncentracijom primese, pri femu se smatra da je njihova
raspodela unutar uzorka potpuno proizvbljna‘ Iz ovog razloga je
teorija neuredjenih sistema |E 4| na%la plodno tlo kod IMTF.
Ispituje se zavisnost statidkih i dinami&kih osobina od koncen-
trcije deuterijuma |L 7, P11, P13|. Pri ovome se koriste stan-
dardne metode razradjene za neuredjene sisteme (VCA, CPA). U
poslednje vreme se ovome pridaje veliki interes jer eksperimen-
ti ukazuju |C 4| da verovatno tu le¥i put ka reSenju problema
centralnog pika |B 8|.

U naSem radu posmatrademo monodomenski monokristal,
iskljuc¢ivEi time iz raduna niz zanimljivih problema koji se od-

nose na ponasanje domena u feroelektri&nim kristalima |HIV

Inalaf istraiivanja feroelektrika. Na kraju ove gla-
ve pokuSacdemo da osvetlimo kakav zna¥aj imaju danas istraZivanja
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feroelektri¢énih fenomena. Veé je dovoljno ;eéi bilo o tome ko-
liki se znacaj pridaje teoriji faznih prelaza uopite, tako da
Zelimo da istaknemo kakav je prakti®ni znaaj feroelektrika.
NaZalost, danas jo3 uvek feroelektrici imaju veliku primenu kao
nelinearni dielektrici kod kojih se efekti nelinearnosti izuzet-
no dobro manifestuju. Same feroelektri&ne osobine jo¥ su uvek

u drugom planu, jer su dosta te3ko primenljive u praksi. Naime,
feroelektrici su osetljivi kako na spoljafnja polja, tako i na
temperature reda veliine sobnih, i problem stabilisanja uredja-
ja baziranih na njihovim osobinama, le%i pre svega u upoznavaniju
mikroskopskih mehanizama koji iza svega leZe. Upravo stoga teo-
rijska, kao i eksperimentalna istraZivanja su danas u punom za-
mahu, i odatle izbor ove materije za temu ovog doktorata.
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I GLAVA

TEORTJSKA T EKSPERIMENTALNA ISTRAZIVANJA POVEZANA
SA IZINGOVIM MODELOM U POPRECHOM POLJU

U ovoj glavi dacdemo pregled teorijskih radova posve-
¢enih proudavanju ponaSanja IMTF, a na kraju €femo rezimirati
eksperimentalna istraZivanja koja su doprinela afirmaciji samog
modela. '

Kao prvo éemo analizirati radove koji koriste metod
samousaglaSenog (self-consistent) ili efektivnog polja |SII|,
sa posebnim akcentom na aproksimaciji molekularnog polja. Ova
aproksimacija je jednostavna i omoguéiée nam da kvalitativno
prou¢imo sve bitne crte modela. Zatim €emo rezimirati rezutate
radova koji su generalisali na IMTF odredjene tehnike razradje-
ne za slu€aj Izingovog modela. S obzirom da je v glava posve-
¢ena niskotemperaturskom ponafanju modela, posebno femo se za-
drZati na niskotemperaturskom razvoju. Prikazademo rezultate
dobijene novim tehnikama razvijenim poslednjih godina. Veéina
radova ¢e biti analizirana kratko, a pregled kvantitativnih re-
zultata koji se odnose na grani¥nu vrednost parametra x je dat
u Tablici II.1l. U posebnu grupu smo izdvojili radove koji se
bave metodom dijagonalizacije hamiltonijana, metodom jedna&ina
kretanja i Grinovih (Green) funkcija. Njima smo posvetili poseb-
nu paZnju s obzirom da je re& o metodu koji smo i mi koristili
u ovom radu. Imajuci u vidu da razli&iti autori koriste razli-
Zite konvencije pri formulisanju hamiltonijana, mi smo sve citi-
rane rezultate prilagodili konvenciji definisanoj izrazom (I.6).

Metod samousagladenog polja i opste osobine IMTF.
Teorijsko istraZivanje na odredjenom modelu obi&no po&inje pri-
menom metoda efektivnog (samousaglaenog) polja [SII|. U ovom
metodu se jedan deo interakcija posmatranog pseudo-spina (odnos-
no &estice) sa drugim pseudo-spinovima zamenjuje interakcijom
sa nekim efektivnim poljem Oblik tog polja se odredjuje iz us-
lova samousaglaZenosti procedure. Najjednostavnija je u tom
smislu aproksimacija molekularnog polja (MFA). Ona u potpunosti
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zanemaruje korelaciju izmedju fluktuacija (odstupanja od sred-
nje vrednosti) |B I, V I|. Ova aproksimacija daje dosta dobru
kvalitativnu sliku, kada je re& o IMTF, iako su dobijene vred-
nosti parametara previsoke u odnosu na ta¢nije pristupe.

U ovoj aproksimaciji hamiltonijan IMTF glasi |B I, -

Bl0, V I|

Hypn = = ;§§3 + §N1(0)<sz>2 (I1.1)

gde smo uveli vektor molekularnog polija

F = (2r; 0; I1(0)<8%); F = |B] = /4r? + 1(0)2<5%2
N je broj &vorova u kristalu, a I(0) je definisano kao

1) = Il = 1. g
n

A~
Izracunavajuéi statistifku sumu ovog sistema |V I| nalazimo sa-

mousaglasSene jednafine za srednje vrednosti komponenti pseudo-
-spina:

->
= = I.E F = by
<§;> = <& 5 Fthas 0 = k.1 (II.2a)
*s = LepE sUs = z, _ 1,1(0)<s®*  F '
<S§"> = Fthzo <8¥> = (0 <S> = 5 3 th§5 (II.2b)

U dobijanju gornjih rezultata koristili smo translacionu inva-
rijantnost kristala (<& i ¥ ne zavise od &vora).

. Vidimo da bez obzira na temperaturu, uvek postoji
srednja vrednost x-komponente <S*> # 0. s druge strane, pored

refenja <s?> = o, (koje minimizira slobodnu energiju sistema na

visokim temperaturama), postoji jos jedno reZenje za <S> koje
sledi iz jednadine

3-2(% = th.ﬁ,’% (II.3)

ali samo pod uslovom da je temperatura niZa od temperature T
odredjene uslovom

c

ar r =, ¢ i - 2r
m)- = fthU: Oc = kBI'c > ch = mm (II.4)
| "T=AT/TI(0)
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<s®»> =0 odgovara paraelektri&noj fazi, a <s?> # 0 feroelektrid&-
noj fazi. <s® je parametar uredjenosti i zakljudujemo da je
fazni prelaz druge vrste.

0.5 P <Sz> N
%/1 - 16x%x%|
-
<s*>
2xX 3
0.1

0.5 1.0 'T/TC

51.1T.1. <8%> 1 <8% u funkciji temperature, za x = r/1(o) = 0.1
(Uo&iti da je <S*> konstantno ispod T )

Uo¢imo da uslov T < Tc ne osigurava automatski
<s%> # 0. Kvantne fluktuacije parametra uredjenosti koje su pos-
ledica tunelovanija, dozvoljavaju €ak i na T = 0K da sistem dos-
tigne uredjeno stanje, samo ako je [ manje od kriti&ne vred-
nosti I _. (U MFA Ve ™ I(O)/}).

4ch
I(0)
1.0
N.8
S1.II.2. Fazni dijagram parame-—
tara T - I, Oblast I preds-
tavlja oblast u kojoj se javlja g g
uredjeno stanje. U oblasti II
sistem je uvek neuredjen. I 1T
0.4
0.2
r
B 1(0)

0.1 0.2 0.25
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Sve do sada navedene ¢injenice su sasvim opsSte i va-
Ze generalno za IMTF, a mi smo koristili aproksimaciju moleku-
larnog polja samo u cilju njihovog demonstriranja. Ono %to je
karakteristino za MFA su konkretan oblik temperaturske zavis-
nosti <s%> i <s*> kao i vrednost za TC i rc, koje su prika-.
zane na slikama II,1 i II.2.

Izotopski efekat se veoma jasno manifestuje veé u
MFA jer svi parametri eksplicitno zavise od vrednosti paramet-
ra tunelovanja [N 8.

Dalja generalizacija metoda samousaglaSenog polja je
aproksimacija klastera |SII, V I, B 6, V 2, V 3|. Klaster je
grupa odredjenog broja &estica izmedju kojih se sve interakci-
je uradunavaju ta&no, a interakcija sa ostalim &esticama izvan
klastera se izra¥ava preko samousaglaSenog polja. U aproksima-
ciji konstantne veze (constant coupling) se posmatra klaster od
dve Cestice. Rezultati dobijeni na T = 0K, zad =1 |[W1lj, su
negde izmedju rezultata MFA i RPA.

Najprirodniji izbor klastera u sludaju KDP su &etiri
pseudo-spina koji opisuju ponaSanje Cetiri protona oko jednog
kiseonikog tetraedra |B 6, V I, V 2|. U ra&unu postoji niz pa-
rametara kao $to su energija tunelovanja, interakcije prvih i
drugih suseda i samousaglaena popre&na i longitudinalna polja.
Ako se zanemari tunelovanje, mogu se reprodukovati rezultati
svih teorija Slejterovskog tipa, odredjenim izborom parametara.
PodeSavanjem svih parametara mo%e se posti¢i veoma dobro slaga-
nje sa eksperimentom lv 4, F 2, C 1[. Fazni prelaz je I vrste,

ali sa porastom parametra I - dobija karakter prelaza druge
vrste |V I}.

Rezultati metoda nazvijenih za Izingov modef. Mnogi
autori su pokuSali da na IMTF primene tehnike razvijene za slu-
caj Izingovog modela posmatrajuéi pri tome deo hamiltonijana = s*
kao malu perturbaciju. Jo¥ 1963. FiZer (Fischer) IF 5| je raz-
matrac trensverzalnu susceptibinost u nultom polju ((a<sx>/ar)r*0)
i pokazao kako se ona mo¥e izraziti preko korelacionih funkcija
sdgovarajudeg Izingovog modela.

Niz autora je posmatrao visokotemperaturski razvoj
susceptibilnosti i magnetizacije |E 1, 0 1, Y 1| pri &emu je
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parametar razvoja odnos I(O)/kBT a koeficijenti razvoja su
funkcije x = I'/I(0). Rezultati se razlikuju zbog razli&ite du-
Zine redova i zbog razlifitog metoda analize redova. Fazni pre-
laz u sistemu je II vrste, a parametri prelaza zavise od dimen-
zije sistema (za razliku od MFA). Tunelovanje sniZava tadku pré-
laza, a povedanje dimenzije je poveéava. Ta¥ke krive " T(r)/T(0)
u funkciji F/T. leZe sve na istoj krivoj |Y 1| Zto govori u

prilog hipotezi univerzalnosti kriti&nih fenomena
Za nas su od posebnog interesa Pfetijeva (Pfeuty)

|P 6, P 7| istra¥ivanja osnovnog stanja IMTF (na T = OK) meto-

dom teorije perturbacija |MII|. Posmatrane su kako uredjena

(x < x ) tako i neuredjena oblast (x > x ) 1 ispitivano kritic-

no pona§an3e w(k), <s® i <8*> kada x =+ X Citirademo anali-

titke rezultate za d-dimenzionu hiperkubnu re§etku (d =1) u

uredjenom stanju

v4d? + 64 - 3 _
(2d - 1)?2

<s% = % - 4x? =« 16x

_ 64x572d“ + 12d% + 864d% - 1404 + 43
(2d - 1)%2(38a - 1)?2

+ 0(x?%) (II.5a)

8x? ¥ 192x"

2d - 1 3d = Y (24 = 1) +...] (IX.5Db)

<s*> = 2x[1 +

Eo

"
= oy l%gl[l + 16x? + 04X

sy Feas ] (11.5¢)

Isto tako je ispitana i energija prvog pobudjenog stanja (za d#l)
- -
w(k) _ 1 _ 21 + y(k)d _
Yoy = 3 = dxteprly

(@ - 1)

Ove rezultate, kao i numeridke rezultate koji slede iz njih
(vidi Tablicu II.1l) smo citirali detaljno s obzirom da se IV
glava ovog rada upravo odnosi na oblast koju je ispitivao Pfeti.
U jednoj dimenziji se ovakav hamiltonijan moZe dija-
gonalizovati egzaktno |K10, P 5, P 9], Transformacijom Jordana
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(Jordan) i Vignera (Wigner) se izraz (I.6) prevodi u hamiltoni-
jan sistema neinteragujuéih fermiona. Energija elementarnih eks-
citacija (na T = 0K) je data sa

wi(k) = 4r? + 1—{{1(0)2 - I(0)Feosk (I1.7)

Vidimo da u spektru elementarnih ekscitacija postoji procep
1/8.
Energija osnovnog stanja se moZe izraziti preko elipti&kih in-

]

("gep") koji i¥&ezava za kritidnu vrednost parametra X

tegrala II vrste. Analizirajucéi korelacione funkcije, moZe se
zakljuZiti da na T = 0K nema uredjenog stanja za x > X 0 dok

je za x < X .y <s?> dato izrazom
<s?> = 2(1 - 64x?) e (1I.8)

Uocavamo kriti¢ni eksponent 1/8 koji je karakteristika Izin-

govog modela u dve dimenzije |HIII

Savremena teorifa faznih prefaza. 04 savremenijih
. Os-

metoda spomenimo metod renormalizacione grupe (RG) |M I
novna ideja se sastoji u tome da se promenom skale posmatranja,
eliminiSe eksplicitno pojavljivanje irelevantnih stepena slobo-
de. Pri ovome se menjaju parametri koji defini3u interakciju u
hamiltonijanu sve dok ne stignemo do fiksne ta&ke u prostoru
parametara. Vrednost parametara u fiksnoj ta&ki se moZe poveza-
ti sa kriti¢nim parametrima i kriti&nim eksponentima sistema. .
Danas se RG za kvantne sisteme tipa IMTF razvija ili preko kla-
si¢ne Landau (ﬂannay)—Ginzbufg-Vilsonove (Wilson) funkcionele
za statistiku sumu |H 7, L13, Bll, Y 3| ili se konstrui%e RG

u direktnom prostoru |U 1, F 4, F 6, J 2, D 3|. Osnovna ideja
ovog drugog postupka se satoji u tome da se na reSetci konstru-
i5u novi vedéi blokovi takvi da reSetka sastavljena od blokova
ima istu formu kao i polazna refetka. Problem je na koji nadin
definisati pseudo-spin koji reprezentuje ceo blok, i tu se up-
ravo danas razvijaju novi pristupi.

Radovi na izrafunavanju kriti&nih eksponenata |s1v|
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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modelu {826 i ima op3tije zna&enje |P 8, $27, H 7|. Naime, os-
novno stanje d-dimenzionog IMTF ekvivalentno je d + 1 dimen-
zionom Izingovom modelu, u tom smislu da su kriti&ni eksponenti
jednaki u oba sluc¢aja, pri €emu [ ima ulogu temperature. Za

d > 3 ovi eksponenti imaju klasi&ne (MFA) vrednosti. Kriti&no
ponasanje u d dimenzija na konalnoj temperaturi moZe biti is-
to kao i kriti€no ponaSanje d dimenzionog Izingovoq modela.

U blizini T = 0K i X moZe doéi do pojave tzv "crossover-a" '
tj. do prelaska sa kriti&nog ponafanja koje karakterife d-dimen-
zioni sistem na kritifno pona3anje koje karakteri%e d + 1 di-
menzioni sistem [P 8.

Spomenimo jo$ i teoriju jednoosnih feroelektrika sa
dipol-dipol interakcijama |L11|. Pokazano je (tehnikom koja je
prethodila razvoju RG) da su korekcije u odnosu na kritidno po-
nasanje MFA tipa samo logaritamske. Ova teorija se danas inten-
zivno proverava pre svega na TGS |S21| s obzirom da on ispunja-
va sve navedene uslove vecma dobro, )

Metodi jednacina kretanja & Grinovih funkcija. U po-
sebnu grupu izdvajamo tehnike koje se odnose na dijagonalizaci-
ju hamiltonijana, re3avanje jedna&ina kretanja i metod Grinovih
funkcija (GF). Ovi metodi su na neki na&in uzajamno ekvivalen-
tni jer je nalaZenje energije elementarnih ekscitacija ekviva-
lentno nalaZenju dijagonalnog oblika hamiltonijana. Dalje, jed-
nafine kretanje se koriste i za formulisanje jedna&ina koje
opisuju vremensku evoluciju GF |D I, TII, TIII|. Najle3ée se do-
bija sistem jednacina koji se na nekom mestu mora prekinuti
(mora se izvrEiti dekuplovanje sistema jedna&ina). Kod jednadi-
na kretanja se vrSi linearizacija oko neke nulte vrednosti, kod
metoda GF se linearizacija moZe izvrZiti na vi¥e na&ina. Ovaj
postupak odgovara odbacivanju nedijagonalnih delova hamiltoni-
jana posle kanonske transformacije.

Svi metodi omoguduju nalaZenje energije elementarnih
ekscitacija. Kod dijagonalizacije hamiltonijana i jednaéina kre-
tanja, ovo je ofigledno dok se kod GF, energija elementarnih
ekscitacija odredjuje kao pol GF. Osnovna prednost metoda GF
je u tome $:o je primenljiv u Zirokom temperaturskom opsegu.
Nedostatak ovog metoda je u &injenici da je veoma teZko posle
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procedure dekuplovanja utvrditi kolika je grefka unesena u ra-
¢un ovim postupkom.

Prvi radovi posveceni istra¥ivanju IMTF bili su ra-
djeni na ovaj na&in. De Zen |D 2| je na T = OK izvr&io lineari-
zaciju jednadina kretanja komponenti pseudo-spina, oko kvazikla-
sinog osnovnog stanja, i tako odredio zakon disperzije. Za slu-
¢aj kona&nih temperatura, ovaj pristup su generalisali Brout i
saradnici [B10| koji su formirali jedna&ine kretanja za odstu-
panje komponenti pseudo-spina od njihove MFA vrednosti i posle
linearizacije jedna&ina za Furije (Fourier)-transforme, odredi-
1i zakon disperzije. U teoriji sistema viSe &estica ovaj pris-
tup nosi naziv aproksimacija haoti&nih faza (random phase app-
roximation = RPA). Pri poredjenju sa eksperimentalnim rezulta-
tima se obi¢no ne ide dalje od ove aproksimacije, tako da éemo
navesti RPA rezultate.

Energija elementarnih ekscitacija data je izrazom

w®? = ar[r - L& <g%] 4 1(0)2<s?>2 (I1.9)

gde su <S%* i <8¥ zadati MFA vrednoSéu (II.2b), Za T > TC,
<s? =0 i

w(0)2 = 4r|r - -I-%Q)-<s">|
to daje w(0)%2 =T - T, za T+ T,. Za T< T_, izraz postaje
Ty 2 2 by 2.02,2
w(k)? = 4r2[1 - y(X)] + 1(0)2<s3%

Kona¢no, uo&imo da za T » Tc, w(i) *k 1 ima diskontinuitet
na Tc.

Ovo se slaZe sa koncepcijom mekog moda, lc 3| pri
temu je ovde meki mod pseudo-spinska ekscitacija, ali za razli-
ku od spinskih talasa, kod Hajsenbergovog feromagneta, ove
ekscitacije postoje i iznad T..

Metod dijagonalizacije hamiltonijana, kanonskim trans-
formacijama koristili su napr. [P 6, N 3, K 6| dobijajuéi pri
tom obi&no spektar sli¥an spinskim talasima.

Metod GF vodi poreklo iz kvantne teorije polja, i pos-
toji viSe nalina uvodjenja ovog metoda u teoriju sistema vise
gestica..
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U skladu sa opStom teorijom |A I| mo¥e se za sistem
sa hamiltonijanom tipa i = ﬁo + ﬁint za dva operatora AiB
formulisati GF kao

-BH
Tr{e  °T[U(8,0)A_(0)B (0]} .
032(0 = 07) = s C Z ; B =0 (II.10)

Tr{e OU(BIO)}

Nadalje se operator U razvija i koriste razliditi pribliZni
metodi za izrafunavanje GF. Ukoliko sam H B sadrZi u sebi
mali parametar, onda se vrii razvoj po stepenima ﬁi do Ze-

ljene taénosti. Druga moguénost je da se procene éla:;vi ¢iji
doprinosi dominiraju i da se oni potpuno prosumiraju. Ovo je
olakZano primenom Vikove (Wick) teoreme i formulisanjem dijag-
ramskih tehnika.

Tako je u radu |[H 9| posmatran IMTF kuplovan sa fono-
nima a pseudo-spinski operatori su reprezentovani. preko "drone"
fermiona. U prvoj aproksimaciji su reprodukovani delimi&no MFA,
a delimi¢no RPA rezultati. Vreme Zivota nije bilo moguéno odre-
diti.

Usledio je niz radova baziran na VLP dijagramskoj
tehnici za spinske operatore |I I|. Kao parametar razvoja se
tretira l/r; gde je r_ domet interakcije, ili 1/z gde je
z broj suseda. Tada nulti &lan odgovara MFA, prvi aproksimaci-
ji spinskih talasa itd. Slobodna energija, <s? i <s* su iz-
ratunati do 1/z% [s22, & 1, S12|. Konstatovano je da je fazni
prelaz II vrste. .

Dvovremenske temperaturnski zavisne funkedife Grina.
Detaljnije ¢éemo diskutovati radove uradjene metodom dvovremens-
kih temperaturski zavisnih GF ITII TIII, D I| (za detalje vide-
ti 1V glavu). Furije transform po vremenskim i prostornim koor-
dinatama GF mo¥e da da bitnu informaciju: realni deo pola ove
funkcije pretstavlja energiju elementarnih ekscitacija, a nije-
gov imaginarni deo recipro&nu vrednost vremena Zivota kvazides-
tica. £ druge strane, poznajuéi GF dva operatora mo¥emo odre-
diti i njihovu korelacionu funkciju, a samim tim i srednje vred-
nosti veli€ina koje su od interesa.

Kada se postave jedna&ine za vremensku evoluciju GF,
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potrebno je izvrsiti dekuplovanje na odredjen na&in. Rezimira-
demo rezultate preglednog rada |R 1.
Posmatrajmo sledeéi skup antikomutatorskih GF

o -
<<S§|S?>> o = +,-,2
Jedna od moguénosti dekuplovanja je Tjablikovsko dekuplovanje

* - o
<<S§SE,ST)> = <s;><<s§|s?>>

Kao rezultat se za energiju elementarnih ekscitacija i samousag-
laSene jednadine za odredjivanje srednije vrednosti komponenti
spina dobijaju MFA rezultati. _

Druga procedura dekuplovanja koja se danas naziva
RPA, ili simetrizovano dekuplovanje se moZe definisati na sle-
deéi na&in |Y 2|

<<ﬁ§]§;>> = <ﬁ><<§|§;>> + <§><<ﬁ|§;>>

gde su Ai B bilo koja dva spinska operatora. U ovome slucaju
se dobija kao rezultat tac¢no energija elementarnih ekscitacija
u RPA, Treba uofiti da se kao jedno od reSenja uvek dobija i

w =0, i to je razlog zbog Ceqga vec¢ina autora izbegava komuta-
torsku GF.

Poseban problem RPA procedure predstavlja ¢injenica
da se samouséglaéene jednadine ne mogu formulisati jednoznaéno,
veé zavise od izbora pravila suma. Naime u RPA sva pravila suma
ne mogu biti istovremeno ispunjena |A 3, A 4, A 5|. Tako su
Konvent (Konwent)|K12|, Stasjuk (Crtacwr) i Levicki (Jlesuuykmii) |S19|
koristili pristup veoma slifan naZem, ali su zbog razliditih
pravila suma dobili sa istom energijom elementarnih ekscitacija
potpuno razlifite samousaglaSene jednadine. Razlog tome je 3to
se posle RPA dekuplovanja pojavijuju dodatni integrali kretanja.
Na razradi korektnije procedure se veoma mnogo radi |[Kl4| i de-
fini8u se razliiti kriterijumi &iji je osnovni cilj da se pro-
cedura dekuplovanja konzistentno primeni. Isto tako, u RPA de-
kuplovanju, bez dodatnih pretpostavki nije bilo mogquée izra&u-
nati vreme Zivota. Svi gore navedeni autori ukazuju da model

ima fazni prelaz II vrste.
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Bilo je pokuSaja da se egzaktno dekupluju i vi3e GF.
Tako su Pfeti |P 6| kao i Kinel (Kilhnel) sa saradnicima |K15]
pokazali da se u tom sludaju moZe pojaviti i kona&no 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|. Sli&nu ideju je koristio i Pink (Pink) |P10|. Kamjenjarz
(Kamieniarz) je primenio metod standardnog bazisa (SBO) |H 6| za
slut¢aj opsteg spina IK 3] kao i metod spektralne gustine (SDM)
|K 4, K 2|. Posebno je interesantan rad u kojem je prakti&no
svim gore navedenim tehnikama ispitan klasiéni limes S + «

(pri Cemu su nulte srednje vrednosti generisane Monte Karlo me-
todom |P14]). ‘

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 tadno refivim slu-
tajem d = 1., Zato ovde dajemo Tablicu II.l1 koja rezimira rezul-
tate vefine gore citiranih radova. Rezultati se odnose na veli-
&inu - dakle graniénu vrednost x ispod koje na T = 0K mo-
e da postoji feroelektridna faza.

Pri radu sa hamiltonijanom koji ukljuduje u sebe i -
interakciju sa fononima, takodje se koristi ili tehnika jedna-
fina kretanja ili metod GF. Dekuplovanje je obi&no takvo da se
izvrSi razdvajanje spinskih i fononskih promenljivih postupkom
analognim RPA |V 5, Y 2, §19, K11|. I kod neuredjenih sistema
metod GF je jedan od osnovnih |[L 7, Pl1, P13].

Jedan interesantan pristup baziran na metodu GF je
tzv. SPAS teorija |[S15, S16, S17|. Cilj te teorije je da
se od pofetka formuliSe hamiltonijan koji bi obuhvatio kako po-
merajne fazne prelaze tako i prélaze tipa uredjenc-neuredjeno.

Rezimirajmo kona¢no $ta je metod GF dao u ovoj oblas-
ti. Ve€ina autora se opredeljuje za ovaj metod jer on omoguéava
ispitivanje u 8irokoj temperaturskoj oblasti i u tom pogledu ne-
ma nikakvih ogranifenja. Naj&e¥ée se raduna u linearnoj aprok-
simaciji (Tjablikovsko ili RPA dekuplovanje). Kao rezultat se
pojavljuje fazni prelaz II vrste, i dosta dobro se reprodukuju
statiéke‘osobine sistema, tj. krive polarizacije u funkciji tem-
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Tip re- Refe-
X, d Zatke Metod izra&unavanija vanina
1/4 = Proiz-
0.25 = voljan S e & |B10|
/4 - Dijagonalizacija hamiltoni- P 6,
0 25— Proizvoljna jana metodom Bogoljubova W1
g (boronwGos)
Niz sa 3 5
1/8 = ikl Egzaktna dijagonalizacija |P 5
0.125 1 cran‘ transformacijom Jordana i P 9i
- g : Vignera .
usl.
RG u direktnom prostoru. Pr- D 3
0.1596 1 " vi rezultat odgovara slu&aju J 2i
0.1316 2 spina po bloku, drugi 7
spinova po bloku
RG u direktnom prostoru, va-
0.18 1 % rijacioni metod (vrednost za D 3|
: X  lo$ija, ali kritidéni eks-
pénent bolji)
" Metod GF A
0.137 * . Pinkovo dekuplovanije |P10|
0.1022 1 - RG u direktnom prostoru,
0.1248 decimacija o 1].
0.1261 RG u direktnom prostoru,
0'1123 1 " perturbacioni radun sa 3 lu 1]
‘ spina po bloku
'0.1932 2 KV RG u direktnom prostoru IF 6]
0.1383 2 T RG u direktnom prostoru |F 7|
0.2050
0.1217 Kv
RG u direktnom prostoru, va-
0.1231 2 T rijacioni pristup. Razli&iti 4
0.0965 rezultati odgovaraju razli- |F I_
| 0.3279 H ¢itoj veli&ini bloka i oblikt
0.192 2 KV .
0.21 3 PK Visokotemperaturski razvoj |E 1]
0.1903 2 KV
0.1986 2 T
0.2143 3 PK Visokotemperaturski razvoj [y 1]
0.2214 3 ZCK
0.2258 | 3 PCK
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0.2397 PK OpSta vrednost spina. Metod
0.2424 | 3 ZCK funkcija Grina, operatori Ik 3]
0.2430 PCK standardnog bazisa
0.223 PK Aproksimacija klastera, ap-
0.229 3 ZCK roksimacija konstantne W 1]
0.236 PCK veze
0.226 PK Dijagramna tehnika VLP (pro- IK S
0.230 3 ZCK ratun do ¢&¢lanova reda 1/z SZZE
0.238 PCK izveo G.Kamjenjarz)
0.209 PK
0.218 3 ZCK Metod spektralne gustine (SDM) | |K 4]
0.223 PCK
0.210 PK
0.219 3 ZCK Korigovani SDM K 5]
0.223 PCK
g'g;g 3 ggx Metod funkcije Grina, Pinko- |K 5]
0.233 PCK vo dekuplovanije
0.18 2 KV Metod Grinovih funkcija(si- P 6]
@:2)5 3 PK metrizovano dekuplovanije)
Vrednost x (T =
dama. ¢
d =2
d =3

0K) izracCunate razliditim teorijskim meto-

Usvojene skracenice za tip reSetke:

KV
T
H

PK

ZCK

kvadratna mreZa
trijangularna mreZa
heksagonalna mreZa

= prosta kubna reZetka
zapreminski centrirana kubna resSetka

PCK = povrSinski centrirana kubna redetka
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perature su bliZe eksperimentalnim krivima négo MFA rezultati.
RPA implicira kvazilesti&nu sliku, jer je vreme ¥ivota beskona&-
no. Poseban problem pretstavlja zadovoljenje pravila suma, tj
kinematiCkih osobina spinskih operatora. Gore izloZene &injenice

su nas i inspirisale da formuliSemo teoriju preko GF ali u tak-
voj bozonskoj reprezentaciji koja ée izbeéi bar neke od nedosta-
taka gore opisanih proraduna.

Eksperimentalna provera IMTF, Na kraju uvodnog dela
trebalo bi dati pregled eksperimentalnih metoda koji se koriste
u istraZivanju feroelektrika. Ovome je posvedena obimna litera-
« S
obzirom na prevashodno teorijski karakter teze, ogranic¢icemo se

tura (dobri pregledi su dati u referencama |B I, LVI, N 4

na iznoSenje onih eksperimentalnih rezultata koji su dali potvr-
du primenljivosti IMTF u sludaju feroelektrika tipa KDP. Razlog

zadto ovo &inimo tek sada, je da se prilikom objasnjenja ekspe-

rimentalnih rezultata, moramo sluZiti rezultatimg koji su pola-

ze€i od modela dobijeni u odredjenoj aproksimaciji. Zato detalj-
nu analizu moZemo izvr¥iti poznajuéi detaljnije rezultate MFA i

RPA za IMTF, s obzirom da se poredjenje eksperimentalnih rezul-

tata vr8i najfe3ce sa ovim rezultatima. Videdemo da niz eksperi-
mentalnih €injenica ukazuje u prilog primene Izingovog modela u

poprecnom polju za obja3njenje feroelektri&nih osobina kristala

KDP.

"Najklasifnija"<su svakako dielektridna statifka me-
renja. Posmatra se temperaturska zavisnost krive histerezisa
P(E) monodomenskog kristala i odatle se ekstrapolacijom odredju-
je spontana polarizacija i susceptibilnost. Na taj nadin moZemo
dobiti informaciju o vrsti prelaza i temperaturi prelaza TC
IF 1, S 6, N 4|. Na¥alost, u blizini prelaza dolaze do izra¥aja

efekti nelinearnosti indukovane polarizacije, tako da rezultati

nisu potpuno pouzdani. Danas je ova tehnika dosta usavr&ena i
moZe se dobiti precizna informacija o veli&ini spontane polari-
zacije i temperaturi prelaza, a primer su precizna merenja na
deuterizovanim uzorcima |[S 7|. Ovim metodom je utvrdjenoc da je
prelaz I vrste, ali sa relativno malim skokom polarizaciije
(PS(TC)/PS(O) = 0.38) tako da IMTF koji pokazuje prelaz druge
vriste u vedini pribliZnih tretmana, ipak mo¥e biti primenjen
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kvantitativno, sem u okolini T..

Posebno treba istaci da se rezultati &etvorodesti&ne
klaster aproksimacije izuzetno dobro slaZu sa eksperimentalnim
rezultatima |V I, C 1|. Ipak, ovo nije sasvim pouzdan dokaz,
jer se rezultati dielektri®nih merenja (kao i drugih merenja)
mogu isto tako veoma dobro objasniti i SUS - modelom u kojem se
tunelovanje ne uzima u obzir |V 4].

Presudno je pitanje za razmatranje IMTF oblik poten-
cijala u kojem se krede proton. Dugo vremena nije bilo pouzdano
utvrdjeno da 1li je re¢ o potencijalu sa jednim minimumom pri &e-
mu se poloZaj tog minimuma menja pri prolasku sistema kroz
Tc, ili je re¢ o potencijalu sa dva minimuma s tim $to je iznad
Tc statisticka popunjenost oba minimuma podjednaka dok je is-
pod Tc proton lokalizovan u jednom od tih minimuma. Rana neut-
ronska istraZivanja nisu mogla da daju odgovor na ovo pitanje
{7 I|. Primenom moderne procedure uta¢njavanja na. stare podatke
dobijene difrakcijom neutrona, utvrdjeno je da se stvarno radi o
potencijalnoj jami sa dva minimuma |N 2|. Nave3éemo jo¥ nekoliko
dokaza dobijenih rezonantnim metodama, ¢ija je karakteristika da
odraZavaju lokalne osobine. One su veoma osetljive na okruZenije
posmatrane Cestice. Kod DKDP je tako posmatrana kvadrupolna nuk-
learna rezonanca |{B I, K I| deuterona i pokazano je da se kons-

tanta interakcije ne menja pri sniZavanju temperature ispod Tc.
Ovo zna¢i da se okruZenje deuterona ne menja bitno, tj. da se on
u obe faze nalazi praktiéno na istom mestu u vezi. Kod KDP nije
moguce koristiti ovaj metod jer proton ne poseduje kvadrupolni
moment, i stoga je koriééena/dvostruka nuklearna rezonanca

H' - 0'7, 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 zrafenja u delu spektra koji
odgovara oscilatornim nivoima molekula. Konkretno, oscilatorni
nivoli protona u H vezi su veoma osetljivi kako na duZinu veze
tako i na poloZaj protona u njoj |B I|. Posmatranje IC apsorpci-
je je pokazalo da ne dolazi do bitne promene poloZaja protona
u vezi.

Slede¢i problem se odnosi na to da li postoji tune-

lovanje protona unutar veze. Naime, da li je potrebno i opravda-
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no uvediti ¢lan koji opisuje tunelovanje (= s*) ili se sistem

moZe jednostavno opisati Izingovim modelom. Veé sam izotopski

efekt ukazuje na dinamiku protona, ali veoma bitnu informaciju
u prilog primene IMTF su dala dielektri&na merenja pod povisSe-
nim pritiscima.

Eksperimenti pod poviSenim pritiskom [S 6| pokazali
aT :

. C
su da je Ip < 0 i da kriva Tc(p) za neku vrednost teZi nuli
pod uglom 90°. IMTF mo%¥e ovo da objasni uz opravdane pretpostav-

ke %% < 0 i %g > 0 koristedéi MFA rezultat. Kao kontrast imamo

ponaSanje feroelektrika kod kojih tunelovanje nije bitno, i kod
i kod kojih se eksperimentalna &injenica :;f > 0 moZe objasni-
ti ponaSanjem Izingovog modela (I = 0). 3to se pojave trikritid&-
ne tatke tide, teorija klastera dozvoljava ovu moguénost |V I|

i verovatno €e se uskoro pojaviti i radovi koji de ispitati i
kvantitativno slaganje ove teorije sa eksperimentalnim vrednos-
tima.

Rasejanje svetlosti moZe da da takodje veoma korisnu
informaciju. Kada se pod uticajem termalnih ekscitacija deformi-
Se elektronska polarizibilnost jona, mo%e doéi do apsorpcije
(11i emisije) zradenja uz kreaciju (ili anihilaciju) odredjene
vrste fonona. Posmatrajuéi samo efekte prvog reda, imamo Brilu-
enovo (Brillouin) rasejanje sa pobudjivanjem akusti®kog fonona
(v~ 0.05cm_l) dok Ramanovi (Raman) spektri nastaju neelasti&-
nim rasejanjem svetlosti uz pobudjivanije optidkih fonona
(V~10 - 3000cm ). Postoji i Rejlijevo (Raileigh) koje nastaje
na nehomogenostima sredine kroz koju prolazi svetlost.

Temperaturska promena mekog moda kod KDP je registro-
vana prvo u paraelektri¢noj fazi pomoéu Ramanove spektroskopije
|K 6/ a kasnije i Briluenovim fasejanjem |B 9|. Ovaj metod je vrlo
pogodan jer je spektralna raspodela intenziteta proporcionalna
imaginarnom delu generalisane susceptibilnosti, dok je totalna
intenzivnost proporcionalna static¢koj (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 poveéanjem pritiska ono opada
[P 2| tako da se pouzdano moZe tvrditi da je red& o ekscitaci-
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jama koje se prostiru kroz kristal.

Dalje, Pirsi [P 3| je uo&io da ovaj oblik suscepti-
bilnosti upravo odgovara izrazu koji sledi iz KobajaSijeve teo-
rije za ekscitacije koje su meSavina protonskih ekscitacija i
opti¢ke fononske grupe koja odgovara pomeranju teskih jona duZ
c-ose. Ovo mu je pomoglo da odredi vrednost mikroskopskih para-
metara u hamiltonijanu (vidi I glavu) i kombinujuéi 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 ti&u napr.
DKDP slaZu sa rezultatima koji se odnose na Izingov model, dru-
gim re€ima, tunelovanje je zanemarljivo. Gore navedene ¢injeni-
ce ukazuju istovremeno na neophodnost i opravdanost primene IMTF
u slutaju feroelektrika KDP. Da bi se objasnili svi detalji eks-
perimenta potrebno je naravno model dalje razradjivati. Jedan od
na¢ina je uvodjenje i drugih interakcija koje u kristalima mogu
da postoje (interakcija sa optidkim i akustidkim fononima, dugo-
dometne interakcije itd.). Druga moguénost je da se sam model
ispita novim pristupima. Mi smo se odlu&ili za ovaj drugi pris-
tup. Naime, po%to smo prethodnom diskusijom pokazali da IMTF
zasluZuje i dalje paZnju kao model za feroelektrike tipa KDP
(@ i druge materijale), mi femo u narednim glavama pokusSati da
razvijemo jedan novi teorijski pristup sa ciljem da polazecéi sa-
mo od IMTF pokuSamo da objasnimo neke ¢injenice koje su nedos-
tajale do sada opisanim teorijskim pristupima (ili barem vedem
delu ovih pristupa),
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I11 GLAVA

FORMULISANJE EFEKTIVHOG HAMILTONIJANA

U prethodnim glavama smo se upoznali sa fizidkim
idejama koje le¥e u osnovi modela opisanog hamiltonijana

8353 ' (III.1)

FormuliSimo jo¥ jednom precizno cilj nafeg ispitivanja. Ispita-
éemo energetski spektar elementarnih ekscitacija i temperatur-

sku zavisnost <83> i <SZ> u dva razli¢ita temperaturska re¥ima,
za koje cemo formulisati odgovarajude aproksimacije. Posmatra-

¢emo monodomenski kristal sa tzv. hiperkubnom refetkom konstan-
te a. To je d-dimenziona refetka kod koje za bilo koja dva or-
ta duZ osa vaZi Eiogj = di,j (i, = 1,2,3,...,8). Ograni&ide-

mo se na interakciju samo izmedju najbli%ih suseda. Kristal ce-~
mo smatrati beskona&nim i idealnim, ¥to zna&i da nema narusenja
translacione simetrije. Tada vaZi

’

. = B = e

Smatracemo da su pseudo-spinovi smeiteni samo u &vorove reSetke
i u svakom &voru se nalazi samo po jedan pseudo-spin.

Sve ove pretpostavke predstavljaju idealizaciju u
odnosu na konkretne fizi&ke uslove koji se javljaju kod veéine
materijala opisanih ovim modelom. 3to se tipa reSetke tile, poz-
nato je |SIV| da je dimenzija reXetke od daleko vedeqg uticaja
nego tip reletke. Iz ovog razloéa moZemo smatrati da pretpos-
tavka o hiperkubnoj re¥etci sa pseudo-spinovima u &vorovima re-
Setke 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 |ID 4|. U ovom posebnom sludaju uspeh

Slejterove |Sl4| i sus [Sl3| 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
radunsku stranu problema.

Od teorijskih metoda koristidemo reprezentaciju
druge kvantizacije, ta&nije formalizam Pauli-operatora (vidi
Prilog) i metod dvovremenskih, temperaturski zavisnih funkcija
Grina |D I, TII, TIII|. Tokom izlaganja éemo skicirati osnovne
karakteristike ovih metoda.

Da bismo mogli 3to korisnije primeniti ove metode,
potrebno je da hamiltonijan (III.1) dovedemo na formu pogodniju
za rad sa ovim metodima. To demo postiéi izvodeéi dve unitarne
transformacije hamiltonijana. U cilju dobijanja generalnih re-
zultata, ove transformacije cemo izvesti za slu&aj opS$teg spi-
na S, a tek kasnije diskutovati slu¥aj S = 1/2.%*

Prvi korak je eliminacija &lana linearnog po S%.
Ovo se najlakSe postiZfe rotacijom koordinatnog sistema za ugao
¢ koji odredjujemo iz gore navedenog uslova. Ovaj postupak se
u neSto drugadijoj formi Eesto koristi u literaturi. Obi&no se
istovremeno sa rotacijom vrEi i linearizacija jednadina kreta-
nja [V 5, K11| ili pak linearizacija samog hamiltonijana [s19]
ili se rotacija vr8i tako da se jedna osa novog sistema poklopi
sa pravcem molekularnog polja [N I|. Tada se zahteva da srednija
vrednost x-komponente spina posle rotacije bude nula. Kao posle-
dica tog zahteva ugao rotacije postaje temperaturski zavisan,
Umesto toga, mi vrSimo rotaciju na T = 0 K. Ugao koji femo do-
biti veé je koristio de Gennes |D 2| pri svojoj konstrukciji
poluklasi&nog osnovnog stanja, kao i Blinc i Svetina |B 6| koji
su taj ugao odredili iz varijacionog pristupa za nala¥enje os-
novnog stanja hamiltonijana (III.1l). Razlog za razli&ite rezul-
tate u prethodno navedenim slufajevima i u poslednja dva i u na-
Sem tretmanu je u tome ¥to mi zahtevamo da se ne anulira <S§§
veé da &lan koji sadrZi S% viSe ne postoji u hamiltonijanu.

Rotacija oko y-ose za ugao ¢ indukuje unitarnu
transformaciju opisanu operatorom |[MII|

*Do sada su poznata samo dva pokuZaja tretmana posmatranog hamil-
tonijana u opsStem sludaju |N 7, K 3|, tako da dobijeni rezultati
imaju vecu vrednost jer mogu posluZiti kao osnova za dalja istra-

Zivanja,
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U, = exp[-i¢ Zég] (II1,2)
1

Pri ovoj unitarnoj transformaciji se ne menja spektar hamilto-
nijana

A AN

H” = 0480T (I1I.3)

% paY’s 50 A s oa o .
Srednje vrednosti operatora S% = U‘SHU‘ y & = X,y,z izracuna-

te po kanonskom ansamblu sa hamiltonijanom H- bide iste kao
i srednje vrednosti operatora §% izradunate po kanonskom an-

~

samblu sa operatorom H

i H
aa -8-_ "0.-3'8 &0 _
<SK >a = TrSH e - TrSHe <83>H, (6 = kBT) (III.4)
Mi femo velifine posle transformacije (veli&ine sa primom) iz-
raZavati preko polaznih veli&ina.

Unitarne transformacije demo izvoditi koristedi
identitet |[MII|

-~ ~ g -' v ~ -~ -~ ~ -
exp(-1A)Bexp(1h) = B+ | LX(A (A, ., [4,8]]...] (1r1.5)

v=1
\Y
Ovo daje kao rezultat

J8%° = sin¢ JS3 + cos¢ JSZ (III.6a)
%n 5 n 28
n n n
Ax'= Ax- - ~Z
Zsz cosd zsz sing %Sﬁ (III.6b)
n n

A

Ovakav rezultat se mogao olekivati jer se S u odnosu na rota-
ciju ponasa kao vektor. Nadalje Eemo izostavljati operatorske

oznake sem u slufajevima kada je potrebno naglasiti operatorski
karakter odredjene veli&ine.

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

mo u (III.3)
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H” = -2rcos¢ zs; + 2raing zs; - %c042¢ Zlﬁms;s; -
n n Am

- s4in¢cosd 21335353 754n 2 2133535% (I1I.7)
U bilo kojoj reprezentaciji spinskih operatora
Boze-operatorima koristi se operator
33=S-S->

koji opisuje meru odstupanja z-projekcije spina od njene maksi-
malne vrednosti, tako da demo i mi izraziti §; u (III.7) pre-
ko ovog operatora,

H” = N[2rssing¢ -%SZFI(O)COAZ¢] - cos¢[2r + SI(0)84ing] Js3 +
n
+ [s1(0)cos?¢ - 2rsing] ic+ 5%4n o ;:nn TSy o+
+ s4indcosd ilﬁm°3sm - -c04 2 ZIHﬁoﬁoﬁ (I11.8)
nm

N oznatava broj &vorova u refetci (podrazumeva se termodina-
mi¢ki limes). Uveli smo i standardnu oznaku

I(0) %I++ = %13$ 32 Iy

Iz (I1I1.8) sledi.da je uslov za eliminaciju &lana

linearnog po S;

sing = '§%%UT (ITI.9)

Drugo refenje cod¢ = 0, mo¥e da opi¥e samo paraelektriénu
fazu [K12|.

U cilju jednostavnijeg prelaska na bozonsku repre-
zentaciju, ve¢ ovde hamiltonijan izraZavamo preko operatora
IMII, TIII]

+

ha y
Sy = s% + 1S,
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Smisao ovih operatora je sledeéi: kada deluju na vektore stanja
|s,m> koji su zajedni¢ki svojstveni vektori operatora g2 §&°
oni ih prevode u vektore |S,mtl1>. U strudnom Zargonu se kaZe da
oni podiZu ili obaraju projekciju z-komponente spina. Definigimo
jos parametar x

x = fooy : (III.10)

tako da hamiltonijan i komponente totalnog spina moZemo napisa-
ti na sledeéi naé&in

‘= - 1s2 IR S - +oty
H® = -N[2xF + 5S21(0)| + sI(0) %03 Sot* H%Im(s],ssz + 53S4)

_ x? -t _ 1, _ 4x? _
573513355353 e 1¢! -E;T)-;,%Imo?zo;

- 4;‘2 Ly (S50 + 0553 (III.11)
nm

- g 1

zsf‘ = Ns(1 -
aus S

4x?
2)‘/’ - % ;(s+ +s5) - (1 - 5 v %03 (III.12a)

2
Is¥ = 2x + 21 - 528‘—2) Vo L(sy + sy - 2X Joo  (II1.12b)
n n n

Izabrali smo pozitivan znak za ccd4¢, jer tako nalazimo uobida-
jeni izraz za spontanu polarizaciju.

Parametar x koji smo definisali u (III.10) pred-
stavljacde za nas mali parametar pPo kojem ¢€emo vrEiti razvoj.
Ideja o razvoju pc malom parametru x u feroelektrinoj fazi
ve€¢ je uspeXno kori%éena u perturbacionom razvoju [P 6, P 7},

U feroelektriénoj fazi ovaj parametar je mali, ta¢nije on mora
biti mali da bi uopite postojalo uredjeno stanje. To se dobro
vidi iz Tablice II.1 u kojoj su date teorijske vrednosti za x_

koje odgovara grani®noj vrednosti x na T = 0 K, dok na konad&-
nim temperaturama x mora biti jo$ manje. Analiza citiranih eks-
perimentalnih podataka za vrednosti parametara u hamiltonijanu
ukazuje da je ovo stvarno sludaj. Mi demo nadalje posmatrati
samo oblast uredjenog stanja, i smatracdemo da je x<<1, tako
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da moZemo zadrZati samo ograni&en broj ¢lanova u razvoju po x.
Kada budemo vrfili numeritke proradune, morademo da vodimo radu-
na o tafnosti sa kojom radimo, tj. o veli&ini &lanova koji su
zanemareni.

Energiju merimo u jedinicama I(0). U hamiltonija-
nu se javljaju ¢lanovi reda veli&ine 133 = I(0), xI(0) =T,
x*I(0) = xI itd. Procenimo koliki je doprinos pojedinih &lanova
hamiltonijana. Od posebnog je interesa &lan =S¢ koji ima koefi-
cijent reda xI(0). Ako za neperturbovani hamiltonijan uzmemo
¢lan =5%, onda on u drugoj popravci teorije perturbacija ima
doprinos reda veli&ine x?1(0), &to je isto kao doprinos &lana
=57s™ u prvoj popravci teorije perturbacija.

Na$§ cilj je da izbegnemo perturbacioni ra&un. Umes-
to toga izveS€emo jo¥ jednu unitarnu transformaciju sa ciljem da
eliminiZemo &lan =s%o. Pokazalo se da se ova transformacija ne
moZe izvesti egzaktno do kraja |K 7, K 8|, tako da €emo izraz
(III.5) aproksimirati sa dva prva dva ¢lana. Iz zahteva da se
pomenuti Clan hamiltonijana anulira u datoj aproksimaciji, odre-
di¢emo aproksimaciju po malom parametru x u kojoj femo izrad&u-
navati energiju sistema i srednje vrednosti komponenti spina.

Sada c¢e biti

H" = 625‘62 <s;>H = <s§">ﬂn (ITI.13)

pri ¢emu zahtevamo da operator unitarne transformacije ima oblik
0: = exp[-(@ + 0] (III.14)

Da bi 62 bio unitaran, moraju Wi v biti antiermitski ope-
ratori. Proizvoljan operator A se transformiSe na sledeéi na-
€in

~

A" = 0,07 = A - [®,A) - [0 A] (III.15)

’

Operatore W i V moZemo napisati na slededi

nac¢in
A~ N A+ ~ A A+
ﬁl ¢emo izabrati tako da eliminigemo ¢lan =§*8
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Wi = TXesosst (III.16)
= sy :

xI} je realna funkcija rastojanja sa osobinom

Operator v moramo uvesti zato Sto se pri izra¢unavanju komuta-
tora [W,#°] ponovo javljaju &lanovi =5% . ¢ cilju njihove elimi-
nacije, ¥, definiZemo kao

¥

Vi = Y Zsj (III.17)
: §
Sada je lako izradunati
n = - - i i + - - +
03" = U203Uz = 0n Y(Sy + S+) szj(sﬁof + 04S53) (ITI.18a)
1
+ o+ +ot
sz" = Uzsz U = Sx 2YS + ZYGH + ansﬁsI
If:
-+
- ZXBTSISE -~ 28 zxgj°j + 2 ZXHIOBOI (III.18b)
1 1 1
s3" = (s;")+ (III.18c)

Koriste€i osobinu [MII| da se H" dobijen posle unitarne trans-
formacije moZe jednostavno napisati kaoc H” u kojem su sve ve-
li¢ine bez prima zamenjene veli&inama sa (") (ovo vaZi za sve
algebarske izraze), H" moZemo izraziti preko polaznih promen-
ljivih.

9
H" = ) Hy (III.19a)
i=0
= - 2x? + Lg2
H NI(0) [2x* + 35?] (III.19b)
2x? 31 0 am L ot
Hy = -s1(0) J[v + = PX121007) (S5 + Sy) (II1.19c)
n 1

Hz = I(0)[s + 4yx(1 - 351)”’] ¢ (I11.194)
g® 1% ;
n
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_ X o 4x3 0 x -+
Hy = =[202 <) §]ﬁ%1%sﬁs;5 (III.19%e)
X 4x% 0 . x -_- +_+
He = 2[(1 - -E;J 75]3%133(5353 + 5,55) (II1.19f)

= Ty P s _ 4x? _ 4x% 1ex 4x?
Hs ﬁéflzﬁL SX(0) + (1 - S5j¥ + Q1 i;;) z] - “§'.§IZTXTE -
- 2511+»X }(s30+ + o Si) (ITI.19q)
s?2 "nm" hm nom n°n :

® k. X ==t —atot

He = 5—23,%3 [I;-i (X;;}; - XBI) - IEHX?JJ (S:S;SI + SISES;:) (III.19h)
2
= - + .+ _+
Hy = Sz;%IIEEXEI(SBSzSI + 53S155) (II1.194)
= (1 - 4% 1., _ 4x* » _ 8x

e = sl = o) 3%{13;5[2(1 =) ey, 4

+ 8x ;IE-IX-I-I;}U}SOE (III.lgj)

Hy = ;% [(1 - %-;)IﬁxHI - %;;IHEXET](SEOEOI + 010$S%)(III.19k)
Ovaj izraz je ve¢ napisan u konciznoj formi kori%éenjem osobina
hiperkubne reSetke (vidi prilog u |P 7|).

Iz zahteva da H;, i Hs budu identic¢ki jednaki
nuli, odredjujemo oblik funkcija Xj; i Y. To €e nam s druge
strane odrediti aproksimaciju po malom parametru x kao $to je
ve€¢ ranije re&eno.

Izjednadavajuéi koeficijent u H, sa nulom, nala-
zimo

2 I
Y = - 3§; %TT%%XKT (III1.20)

odnosno, procenu Y = x2X.

Pri analizi izraza Hs treba obratiti pa¥nju na
prvi ¢lan u H, koji za # = T, takodje daje doprinos u Hs,
Mi €emo ga za sada uzeti samo Za procenu, uvodeéi koeficijent a
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uz ¢lan tog reda velifine u jedna&ini. Tako sti¥emo do izraza

4x? X 4x?
IY(l oy ?;r) + §(1 —'?g—)ym - SX(0)|IHE +

4x?
SZ

2% 4x?
+ Ia(l - ) Szllzax;g + ?;? ;IEIXY$ 0

Odavde sledi dimenziona procena
X{1 + x2 + x*(1 = 4x?) + a1 - 4x?)| = x/1 - ax?

T - <2
X = E—L——-E— ~ Ax + Bx?
a + bx?

tj.

OdluCujemo se za aproksimaciju X = x, tj. zanemarujemo ¢lanove
reda x? i viZih stepena po x. Samim tim u ovoj aproksimaciji
je Y = 0.

Razjasnimo detaljnije Sta implicira ova aproksima-
cija. <S§> i <S§> kao bezdimenzionalne veli&ine radunamo do
x*, a energiju do xl = x?I(0). Prema tome kod numeric¢kih racdu-
na smatramo x® kao granicu ta¥nosti sa kojom raunamo. S dru-
ge strane, Pfeuty |P 7| je pokazao da je sledeéi &lan u razvoju
za <S;> proporcionalan tek x". Stoga smo se odlu&ili za ovu
aproksimaciju. '

Operator unitarne transformacije je sada dat izra-
zom

~ ~ + -
62 = Clp(-W) ; W = T;XI;(C}SI - STO;) X & 5 (III.ZI)

U radovima |K 7, K 8| je od po&etka uvedena ova transformacija,
zajedno sa pretpostavkom X =~ x, koja se "intuitivno"™ nametala.
§ druge strane u ovim radovima nije razjasnjeno da 1i bi &lan
? imao uticaja. <S§> i <S§> je bilo radunato samo do &la-
nova =x, 3to je dovelo napr. do neta¢nog zakljudka da

1

<s3> > = kad T » 0 K.
n 2

=X

Imajuéi na umu aproksimaciju u kojoj radimo, moZe-
mo detaljnije da analiziramo sam hamiltonijan. ZadrZavajuéi u
svim koeficijentima samo izraze reda do le(OL nalazimo
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- + x*
H" = UzH Uz = H + SI(O) ZUZG»Uz - e Iy X
o} % n 28 2 nm
2 2
= ot o+ > ik =atad ] _ 4x
X Uy (Spsy + sisdyuy - E?ﬁglszzszsﬁUz 7 - ) x
X 5"
"k TA2080302 ~ 5, L1502 (Spop + opspUT
nm nm
= H  + SI(0) J{os = [W 0] + 2w LS X 1Iss X
0 % ] 'R 2470 NTe Ty Szﬁm nh
== + + - 1 4x
xSt 5SS - nATmSaSs - 20 - ) 11log0,

r 1 - +
- [W,0450,] + i[w,[w,oﬁg+]]} - gzglﬁm{szom + 0353 -

- [W,5505 + 0.53]) (I11.22)

Izratunavii ove komutatore (%to je verovatno najmukotrpniji deo
posla) nalazimo

12
H* - H. = ) H, (III.23a)
0 i=1 P 1
H;, = SI(0) ;03 (III.23b)
x? 2x - ds
H, = 3%{-§? + [sx(0) + Flxps - Xpa¥aa}Iaasass  (II1.23c)
o Lo x® - + .+
Hy = -35?3£13$(3383 + 5354) (I1I1.234)
. X1 T - +
Hy = -[SX(0) + 513;133(530m + 0,55) (III.23e)

_ 1 . 4x? 2
Hs = 3%{ 5 (1 1;?’135 + [28%2x(0) + 4x] %Im}sz}°3°m (I11.23F)

S+0+S+ (III.23qg)
n m

He = z%ylﬁT(Xﬁ% + X%I)[SX(O) tE T P
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1 1
H7 - 3%1133{(X$1 - XKI)[§SX(0) 3 é] - 2X3%XE’} x

x (835304 + o-IS-’ESE) (III.23h)
Heg = +ijmxﬁ(s;omoi + oIoms;) (IXI.231)
nm
- 4x .
Hg = ;’;‘”Z,‘I{IHEXHI [_§ + ZSX(O)] + 2S ;IM:X.PEX.FI}OHO%UI (III.23J)
1
few = g, L T [P0ykes + ey 2pp) &
nm
x (Xpy + Xpy)]S3040.57 (II1.23k)
| _
fao= g b Cakarr * TarSenar - Gir¥aa¥ay)
- + .+
X (SESEOIO; + U}GYSESK) (IIT.231)
Hj, = 2_}»;_'1;’»;)(%1)(%-;0};0';5010-} (IXI.23m)
nmir

Na isti na¢in nalazimo i komponente totalnog spina
o o - - + 2%
%S?z = NS(1 = =) §%(53 + S3) + [4xx(0) + =r 1] x

2X -+ X - + .+
% ;03 + 3;"§" Xam) Xa2S3Ss - §3£xxm‘sasm + 5p5p) 4+

- + 4
* MK t5a05 + 038) - 3;‘7§xzz + 28 ;Xﬁixzz’°z°m %

1

+_+ .
2,0, w1 Fag = Xgp) (055955 + S3sjop) - K;txzr‘xza + Xay) x

- +
X SHUESI + zzétxH%xHYOBUEOI (III.24a)
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¢ DB+ sx(0) + x] S50y + opsh) +
nm
+ 2T (2XaXes - X % 3X ) (sasast + sistst) +
3;%1 59 T Xanfys T FapXyp) (S3S3Sy + S95;S:
1 - + o+ +
+ EH%YXH (Xay *+ Xpy) (5355 + Sy5583) +

+ 2 [Xpa0a0a - 2 % Xya¥ay (530204 + 0304S3) (I1I.24b)
nm AhT
Primetimo da smo u cilju uzimanja u obzir svih &lanova koji da-
ju doprinos u datoj aproksimaciji, morali uzeti u obzir i slede-
¢éi €lan u izrazu (III.S5).

Formule (III.23) i (IIX.24) predstavljaju osnovne
formule za svaki rafun izveden u aproksimaciji do &lanova reda
x*, Dalji generalni tretman bi trebalo izvesti koriste&i bozon-
sku reprezentaciju tzv. kvazi-pauli operatora |L 9|. Ovo je
skopfano sa velikim matematidkim teZkodama i nadalje se zadovo-
ljavamo slucajem spina % kada direktno moZemo uvesti tzv.
Pauli opetatore |[TII, TIII|

S

+ + s
PH S'ﬁ = Pz 0—5 = P-ﬁpx (III.ZS)

S|

Ovi operatori zadovoljavaju sledede komutacione relacije

[p,,P2] = 85 51 - 2P3P.)
. (III.26)
[Py, py] = [P1,P3] = 0 P} =P} =0

Detaljnije se o Pauli-operatorima i njihovim bozonskim reprezen-
tacijama govori u prilogu.

Hamiltonijan izraZen preko Pauli-operatora ima sle-

deéi oblik
12
H* < g = ) H (III.27a)
i=1
H, = 21(0) Jp'p (III.27Db)
i =5 %ﬁ'ﬁ '

H, = EZIﬁE{[%X(O) + 4xszm - 4x* - Xéﬁ}PzPE (III.27c)
m
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Hy = -2x23£13$(pgpg + PaPs) (II1.27d)
Hy = -[3x(0) + 2x]3;1m(p;p;pa + PIP.P.) (III.27e)
Hy = ;{{ 3X(0) + 4x] ;L,Ixm - —(1 - 16x? )IEE}P 75PEP3 (III.27f)
He = H% Ipy (X2 + Xay) [3X(0) + 4x - $%aq]PiRiE Py (1I1.27g)

LIl [gx00) + 2x) (g - Xpy) = dxpx )

aml
+ 4+ _+ +
x (P39$P1P7 + PTPIPEPE) (III.27h)
= + + + + +
Hg = szxﬁmxzi(pzp5p$pjpj + PYP4yP>P2P5) (III.274)

Hy = ;I{(x(o) + BX|LpyXay + %IE;XEEXII}P§P3P$P$P;PI (III.273)
%

; Iss (X+1X++ + X»IX*+)P+PIP’P+P+P» (III.27k)

LT )
Hip = zzzg;‘ZIztxzmxmr LiyXgaXsy) *

kot

x (PzszI TP?P + P?P? Ipipﬁpﬁ) (IXT.27X)
H;j, = 2++§+133x*1x53030$010? (III.27m)

Na ovom mestu uvodimo vise aproksimacija. Kao prvo,
zanenarujemo sve izraze koji sadrie proizvode visSe od &etiri
Pauli-operatora. Razlog je taj &to demo energiju radunati u
aprokSLmaciJi linearnoj po srednjem broju Pauli-operatora
N = <P3 3> a srednje vrednosti komponenti spina u aproksimaciji
kvadratnoj po N. Ovo je automatski regulisano linearnim (po N)
dekuplovanjem Grinovih funkcija. U takvom dekuplovaniju &lanovi
sa viSe od ¢etiri Pauli-operatora ne daju doprinos. Da bi smo
ratun izvr$ili korektno, potrebno je da prethodno sve izraze
dovedemo na formu normalnog produkta, jer u protivnom nismo

uraéunali sve mogufe doprinose koji sadr¥e najvise &etiri
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Pauli-operatora,

Da procenimo doprinos pojedinih &lanova hamiltoni-
janu, ponovo koristimo teoriju perturbacija. Za neperturbovani
hamiltonijan biramo H; = I(0). Tada ¢&¢lanovi Hi;, Hy i H; daju
doprinos tek u drugoj popravci teorije perturbacija.Kako je ova
popravka reda velicdine lV\z/AEO, vidimo da ¢lanovi Hi i Hy
unose u energiju popravke reda x"I(0), a H, popravku reda
x?I(0). Stoga zadrZavamo samo ovaj poslednji &lan.

Posle procedure dovodjenja proizvoda na forme nor-
malnih produkata, i zanemarivanija ¢lanova koji daju doorinos re-
da veliZine x’I(0) i manji, preostaje nam sledeéi izraz za

hamiltonijan
H;f = Ho + sz + H2m + Hi + H4d + H4m (III.28a)
H = -NI(0)(2x® + % ) (III.28b)

Hyy = LI3100) - Yarte¥ar ¢ X + 8] ) TyyXy3 } B3P, (TT1.280)

- L - 4x? - ¥
H, = H%IHﬁ{E[X(O) + 8x]Xpy - 4%% - XaaXaa PP (III.28d)

i » . o + :
Hy = zélﬁﬁ[xﬁﬁ 2% ZX(O)](PEPEPE + P2P,Py) (ITI.28e)

H,, = 3;{%[X(O) + 8x];I$IXIE - 1 ;xmx}nxm +

1 +_ +
+ Iy [Xyp - 2x - 5%(0) ] }PAPoPLP (I1I.28f)
= - 1 + 4
0, - H%IIET[ZX(O’(Xﬁﬁ + Xay) + 2XpaXas]PIPSPPy (III.28q)

Veé smo ranije objasnili, da femo umesto primene
teorije perturbacija, odrediti funkciju XI? tako da elimini-
gemo &lan Hs. Ovo daje sledeédu jedna&inu

L [Xea = 2x - 3X(0)] = 0 (II1.29)

Ova jednafina je pojednostavljena forma op3te jedna&ine |[K 7|

Is+X+s - '!'-I(O)X-v-» - 2XIs5» =0
nm nm 2 nm nm
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koja se moZe reZavati metodima za reSavanje integralnih jedna-
&ina |K 7, $18| i postoji njeno opste re3enje u slufaju hiper-
kubne reSetke bez ograni&enja na broj suseda. U slufaju inter-
akcije samo izmedju najbli¥ih suseda, sumiranjem po # - fi,

jednostavno nalazimo
X(0) = [2x + 3x(0)]-24

odnosno

(B fo7

d
- X(R) = -z2X- | cosk,a (III.30)
i=1

X(0) = -4xXe——7

gde je X(i) Furije 1lik funkcije Xﬁﬁ' a a konstanta resSetke.

Na ovom mestu je verovatno potreban komentar o op-
Stosti pristupa. Naime, veé je refeno, da u generalnom slucaju
takodje postoji redenje gornje jednac¢ine i to praktifno u svim
sluajevima. Drugim refima, naSe reSenje, koje ne vaZi za slu-
¢aj d=1, nije posledica loSeg pristupa veé samo dproksimacije
najbliZih suseda. Mi déemo i dalje raditi u toj aproksimaciji,
ali je dobro imati na umu da su moguéa i op3tija reSenja. Kao
moguénost za dalji razvoj teorije ostaje da se ceo problem dis-
kutuje i u sludaju interakcije veceg dometa, jer tad postoji
reSenje jednadine za d=1, Sto opet omoguduje poredjenje sa tac&-
nim reSenjem |P 9, P 5|.

Koristeéi jednadinu (III.29), izraz za hamiltonijan
(III1.28) se moZe pojednostaviti

H,, = A %p;pz (III.31a)

H, = rﬁlxzmp%pm (III.31b)
H,, = -zéhgﬁpgpgpﬁpﬁ (III.31c)
H, = -H;ICKEIP;P;P$PI (III.31d)

Ovde smo uveli oznake

A= I(0)[3 + 4x* + xX(0)] (I11.32a)
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1 |
Bya = 7[1 + 4xX(0) ]I, + [X(0) + 2x] %IHTXT% (III.32b)

- L ‘
Comt = X37{37(0) (X + Xpg) + 2IaXay) (III.32c)

Moramo obratiti paZnju na to da je hamiltonijan
formullsan preko Pauli-operatora, a da éemo nadalje koristiti
bozonske reprezentacije za Pauli-operatore. U sumama su neki od
¢lanova identi&ki jednaki nuli zbog osobina samih Pauli-opera-
tora. Konkretno u H, 4 ne moZe postojati &lan sa © = m (zbog

= 0). Kada Pauli-operatore izrazimo preko Boze-operatora po
pribliZnim formulama, anuliranje ovog &lana vige nije automat-
ski osigurano. U teoriji magnetizma naj&e3ée nema ovih situaci-
ja, jer je obiéno koeficijent ispred operatora jednak nuli za
h=m Mi se ovde moramo osigurati da ovaj uslov bude ispunjen
time Sto éemo uvest1 u sume faktor (1 - 6» ») koji je jednak nu-
li kada je n = m. U izrazu za Hdm ne moie se zbog osobina
Pauli-operatora javiti &lan sa no=nm i m= I, a ni ¢lan sa
o= I, zbog koeficijenta XHT' Stoga ¢emo hamiltonijan napisati

u konaé¢noj formi kao

Hef = Ho + sz + H2m + H4d + H4m (III.33a)
Ho = -NI(0)(2x? + %) (III.33b)
H_ . = A Ypip (III.33c)
| 2 = b PpRy -33c
H. =r Yx..P¥p (III.334)

om = T 1X3aPaPs -

nm
H == 5(1 - 6+ 2)A.-Piptp,p (III.33e)
4a 3; %, %) 2 PaPaPaPs -33e
= - _ - +_+

“am ¢%1(1 S5, (1 = 83 9) (1 = 8a 3)CaagPaPaPaPy  (III.33f)

Ovaj efektivni izraz za hamiltonijan demo jo¥ nazivati &etvoro-
paulionskom (4P) aproksimacijom. Nadalje femo radunati samo sa
ovim efektivnim hamiltonijanom.

Ako sada ponovimo celu proceduru uvodjenja Pauli-

~operatora, dovodjenja na normalne produkte i zadrZavanja &la-
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nova koji daju doprinos zaklju&no do reda x?, moZemo napisati
sledece izraze za komponente totalnog spina

zy _ 1 - 2 o + 2 _
ZS = 5N(1 - 8x%) - 2x %(PB + Py) + [2xX(0) + 8x
-3X(0)2 = 1] JBTR, 4+ Txeu (4% - Xuu)PPP, - 24 IXsa
2 ; ] 3; i AmCh B S5

x (p%p% + PaPs) + 3;x3$(P;P;P$ + P%PEPE) - 3%{[4): -

+ + '
- X(0) )X, + ;xnxn}Pﬁpmpﬁp3 - 3;7x3$(x31 + Xag) X
+ _+ 1 . +_ +_+ -
* PRPRPAY T L %aw gy - Xay) (BRPaPyPy + PYPyPLP)  (111.34a)
X 1 2 1 +
%33" = 2Nx + 5{1 - 8x* - X(0) [3x(0) + 2x]} ;(p3 + Py) -

+
[4x + x(0)] ;Pﬁpﬁ + %xﬁapxpﬁ + ~#Zx++(pﬁp¢ + PoPy) +

1 + +_+
3;xn[u + 5X(0) + xH](pﬁpzpz + PyP,P.) +
L + + -
Zphy P T Yaa¥es - MapXpy) B3Riey - piegea) +

1 + +_+ +_+
= g;
4nm1Xz$(XZI + XET)(PEPEPI + PIPEPH) + Zn Xzzpzpﬁpﬁpg (ITI.34b)

Usrednjavanje vr$imo po kanonskom ansamblu opisanom hamiltonija-
nom H“ . Zbog translacione invarijantnosti va¥i

z z
< S-b"> = N(S |I>
; RBer . 7B THL
; A A
Dalje uo¢imo da H" komutira sa operatorom Nosg™= ZP*P*

koji ima smisao operatora ukupnog broja popunjenosti paulionskih
kvaziCestica. U tom slu€aju, pri usrednjavanju u izrazima za

<S§> - & <Sg> ostaju samo srednje vrednosti &lanova koji komuti-

raju sa Ntot i kona&an izraz je
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z, = Zy 1 2 2—l 2 N
s = < >ya =g - 4xT 4 [2xx (0) + 8x* - %x(0) 1]N +

+ [2x - %x(0)]§3;x35<p;pm>A- %%%(1 = 8s 2 {[ax = X(0) ]Xpa +

+ 4+ 1
+ ;xmrxzz}<Pzmesz> - n%%"l TS, (1= 8y (1 - 8y ) x

. + +
X X-E,-S (}\3-1 + XE-I) <P-‘;P;’>'P;'>’P-I> (III.35a)
X = Xu _ _ = 1 o
<Ey> = <53'>H” = 2x [4x + X(O)]N +q ;X3$<P3P$> *
ef A
* 5 23%xzm<pgpgpﬁpz> (III.35b)

Ovde smo uveli oznaku N = <P;P3>,
Da bismo na jednom mestu kompletirali opSte izraze

koji ¢e nam biti potrebni u daljem radunu, napisacemo ovde i
Hajzenbergovu (Heisenberq) jedna&inu kretanja za Pauli-operator ﬁ?

idP-It
e = Pptl] = arp 2 T Txppg -

+ +
" AT (XpPyPybs = 2 L= 8y 2)ApPapupy -
+
- E;‘l T 02,301 - 83 1)1 - 6y §)Cu PIPLP, -
: t '
H;u -~ 531?)(1 -~ 5311)(1 - 5?,I’C3?IP3P?PI (III.36)

U ovoj jedna¢ini je zanemaren &lan koji sadrZi proizvod pet
Pauli-operatora. ZadrZavanje ovog &lana bi predstavljalo previ-
Senje tadnosti jer smo veé zanemarili operator Hg koji bi dao
isti takav doprinos u jedna&inu kretanja.

Primetimo da smo izabrali sistem jedinica u kojem
je i = 1, drugim reima energija i frekvencija imaju istu
dimenziju.

Uporedimo veé sada dobijene rezultate sa rezulta-
tima koje daju druge teorije. Izraz za HO(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 ¢lanova reda x? i u streZijoj teoriji |P 6].

S druge strane A predstavlja deo energije elementarnih eksci-
tacija koji ne zavisi od impulsa [P 6|. Izraz za <S%> sadrzi
u sebi ¢lan 2x Sto odgovara rezultatu aproksimacije moleku-
larnog polja u celoj temperaturskoj oblasti koja odgovara ure-
djenoj fazi. Prvi &lan u <S§> predstavlja rezultat koji odgo-
vara vrednosti za <S%> u MFA na T = 0K |B1l0O]|. Vidimo, da se
ve¢ iz opStih izraza moZe uoliti slaganje sa jednostavnijim

pristupima.
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IV GLAVA

NISKOTEMPERATURSKO PONASANJE SISTEMA I
UTICAJ KINEMATICKIH EFEKATA

Ova glava je posvedéena razmatranju ponaSanja siste-
ma opisanog ekvivalentnim hamiltonijanom na niskim temperatura-
ma, zna¢i u blizini osnovnog stanja. U ovoj temperaturskoj ob-
lasti je bozonski formalizam veoma pogodan jer ako je n << 1,
moZemo izraze za Pauli-operatore u ATR dobro aproksimirati sa pr-
va dva €lana. Prvo éfemo ispitati "harmonijski" hamiltonijan, a
potom popravke koje daju ostali delovi hamiltonijana (prvi kora-
ci u ovom pravcu &injeni su u radovima |K 7, K 8/). Na kraju ce-
mo prou€iti uticaj kinemati&kih efekata novom tehnikom do sada
primenjenom u oblasti feromagnetizma [T11] 1 teoriji eksitona
|H 5|. Problem éemo tretirati generalno, a potom analizirati na-
vedene posebne sluajeve.

Koristicemo metod dvovremenskih, temperaturski za-
visnih funkcija Grina [D I, TII, TIII|. Konkretno, posmatrademo
komutatorsku, retardovanu Grinovu funkciju za dva operatora
Ag(t) . B;(t') definisanu relacijom

Gax (t,t7) = <<Aﬂ(t)|éﬁ(t')>> E
S e(t—t’)<[ﬁz(t),ﬁﬁ(t‘)]> (IV.1)

Podrazumeva se kvantnomehanidko statisti&ko usrednjavanje po ka-
nonskom ansamblu sa hamiltonijanom &ef « S obzirom da hamiltoni-
jan ne zavisi eksplicitno od vremena, Grinova funkcija zavisi
samo od razlike t-t”, tako da je jednostavnije operator B3 po-
smatrati u vremenu t“=0. Kako su dati operatori "vezani" za
¢vorove idealne kristalne reSetke, Grinova funkcija takodje
zavisi samo od razlike ®#®-#% tako da moZemo uvesti Furije trans-
forme kako po vremenu, tako i po prostornim koordinatama. Jedna-

¢ina za vremensku evoluciju Grinove funkcije (u daljem tekstu:

jedna¢ina kretanja) glasi
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155<<Ay (8) [By(£7)>> = 16 (-t <[A,,B,]) +
+ <<[f\-ﬁ(t),ﬁ(t)]]§;’(t’)>> (Iv.2)

(Nadalje ¢emo umesto "Grinova funkcija" koristiti skradenicu
GF) .
Koristec€i pribliZan izraz za Pauli-operatore

+ + + +_+
Ak R o 5 i S s o o
P;P? = B;B? " B;B;B?B? (1Iv.3)

sve veliCine izraZavamo preko Boze-operatora. Stoga odmah na po-
cetku definiSemo odgovarajuée bozonske veli&ine: Grinove funk-
cije

Gaa(t) = <<By(£) [B}(0)>>  Dya(t) = <<B(t)[B,(0)>> (IV.4a)

srednju vrednost bozonskog broja popunjenosti u impulsnom i di-
rektnom prostoru

+ — —
ng = <ByBy> n = %' %nﬁ (IV.4b)
i velic¢inu < ("koncentraciju") koja predstavlja srednju vred-

nost broja popunjenosti sistema neinteragujuéih bozona sa zako-
-*
nom disperziije wi(k)

c, =%
k]

Ovde je potrebno razre$iti sledec¢i problem: po ko-

<>

w. (p) "
i ] = 1 ) 1

exp [-—5 (Iv.5)

jem ansamblu se izradunavaju srednje vrednosti koje figurisu u
definicijama (IV.4) i (IV.5). Najjednostavniji postupak bi bio
da se od pofetka i hamiltonijan formuliZe preko Boze-operatora,
i onda traZe jednaline kretanja bozonskih funkcija Grina.

Ovim postupkom ne mogu da se obuhvate svi kinematidki efekti ko-
ji su posledica razli&itih komutacionih relacija Boze i Pauli-
-operatora. Stoga postupamo na sledeé¢i nadin: postavljamo egzak-
tnu jednadinu kretanja za GF Pauli-operatora, polazecé¢i od hamil-
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tonijana formulisanog preko Pauli-operatora. Tek u ovoj jedna-
¢ini vr$imo prelaz (IV.3). Opravdanje za ovakav postupak moZe
se dati na sledeéi na&in: prilikom dekuplovanija GF primenom
Vikove teoreme, javljaju se srednje vrednosti izradunate po

dijagonalnom kvadratnom delu hamiltonijana (prema terminologiji
teorije fonona i eksitona, ovo je "harmonijski" hamiltonijan).
On ima isti oblik kao da se od samog po&etka u hamiltonijanu
pre3lo na Bozé-operatorq ali samo zato 3to smo hamiltonijan stro-
go formulisali u obliku normalnih produkata. Upravo stoga smo
toliko paZnje posvetili formulisanju hamiltonijana u prethodnoj
glavi.

Uvodeéi GF za Pauli-operatore

Fyg () = <<P?(t)|P§(0)>> (1IV.6a)
_ 4 - ’
Rﬁ?IE(t) = <<P3(t)P?(t)PI(t)|P6(0)>> (IV.6b)

i koristeéi jednadinu (III.36) moZemo postaviti jednacinu kre-
tanja za funkciju ng(t)

. & I .. wR : _ X
iggFyy (t) = 16(£)8pp (1 = 2N) + AFpa (t) + T ;x?ﬁpma(t) 2r éu?m x

X R,r?;;-é(t) - 2 %(1 - 5?'-’;)A?-';R-’;-’5?-§(t) - ;;(1 - 6},3) X
OO by b e PSRRI

- 3;(1 -6 P - 53'1)(1 - 6}'1)C3}IR;}T;(t) (IV.7)

Nadalje nedemo uvek pisati eksplicitno vremensku zavisnost.
Uvodimo smenu (IV.3). Detaljan postupak ¢emo pri-
kazati na primeru funkcije F1+jt)

_ +. + ” -
F73 = <<By - B_IBYB.“B3 BEB3 By>> = <<BT|BE>>

. Intat +. o + + +_+
- «bIlB"éBEBE» - «B'IBIBIIBE» + «B'IB'IBIIBEBEBE»

Kao 5to smo naglasili, interesuje nas najniZa temperaturska za-

visnost energetskog spektra u slu¢aju kada zanemarujemo kinema-
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ti¢ke energetske nivoe, tako da dekuplovanje vr3imo u aproksima-
ciji linearnoj po n. S druge strane, ispitivanje uticaja kine-
mati¢kih nivoa je skop&ano sa matematiCkim potedkodama, tako da
¢e nas zanimati samo temperaturski nezavisan doprinos. Formalno
posmatrano, pojava kinematidkih nivoa je povezana sa izrazima
tipa GDG. Stoga prilikom dekuplovanja zanemarujemo izraze tipa
nGLG, koji bi dali temperaturski zavisne kinemati&ke nivoe.
(Ovo bi inacde predstavljalo previfenje ta&nosti u odnosu na ap-
roksimaciju (1Iv.3)).

U skladu sa Vikovom teoremom |D I, TII, TIII| na-
lazimo

<<BI[BiBiB¢>> = 2<B:B+><<BI[Bi>>
g 9 g9 g g g
Odavde sledi

Fta(t) ='(1 - 45)G15(t) + Zcig(t)Dza(t)Grg(tL (Iv.8)

Uvodeéi prostorne Furije-likove, uz predpostavku cikli¢nih gra-

nié¢nih uslova

1 ik (I-9) 118 »> 4% (d-9
Gyg () = ;c(i)e Dys(t) = g %D(k)e (IV.9)

moZemo pisati

Fja(t) = (1 - 45)% %G(i,t)eik(f‘g)+ik(1-f) N

+ _% ; G(k,,t)D(K,,t)G(K,,t) x
N;123

R T S A ool L
» e1(k,-k2+k;)(f-g)ﬂ(kx"kz*ks)(I‘f) (IV.10)

Analognim postupkom nalazimo

=1 dkE-3 [ 1k @3- ik (m-%)
Rﬁﬁﬁa(t) S i ;G (k,t)e [C e x
> > >
5 I ip‘“'m’J - 2 ; G Ky, t1)D(Ka,t2)G (K3, ts) x
p N Ix 2*3

> > s - -> -+ <+ >
o (ky =k, +k,) (E-g) +i (K, -K,) G-F) +1k, R-F) (IV.11)
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=

- % ;G(;’t)eik(f-gﬁeik(I-?)

~ ip(¥-n)
szjs(t) = %nse +

> -+
+ % %E;eiP(I‘“’] e o ; G(¥,,t)D(K,,t)G (K, t) x
p N3 Xl ng

ot (Ki=kp+ky) (E-9) +ik, (F-R) +ik, (1-%) £ .50

Ovde je potreban komentar o primeni 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 rastudem vremenskom poretku. Kod
retardovane GF, ovo je osigurano pojavom step-funkcije, bar u
linearnoj aproksimaciji u kojoj mi radimo. Drugim re¢ima, pri-
mena Vikove teoreme u naSem radu je potpuno opravdana, a pita-
nje hamiltonijana po kojem se izracunavaju srednje vrednosti je
veé diskutovano.

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

izvrSimo inverznu Furije-transformaciju, nalazimo linearizova-
nu jedna¢inu koja je osnova za dalji radun

ié%[(l - 4n)G(k,t) + j% I?Izc(i,,t)D(’E,,t)G('}EJr'}Ez-'}Z,,t)] -

= 1§(t) (1 - 21) + ¢, (K)G(X,t) +

+ -%-}Z} ¢z (k, %, ,%,)G (k1 ,£)D (K2, )G (4%, %, , ¢) (Iv.13)
N 1k2 )

Primetimo da smo u duhu uvedenih aproksimacija u prvom &lanu sa
desne strane izvr$ili aproksimaciju N = n.

Na ovom mestu se manifestuje potreba uvodjenja
Kronekerovih simbola. U izrazima u kojima figuriSu samo Boze-
-operatori, pojavili su se parazitski &lanovi koji ne mogu pos-
tojati u polaznom hamiltonijanu. Njih bi morali iskljuditi iz-
dvajanjem pojedinih &vorova prilikom sumiranja po reSetci. S
druge strane Furije-transformaciju moramo vrSiti sumirajuéi po
svim &vorovima, ina&e gubimo translacionu invarijantnost. Uvo-
djenjem kombinacija Kronekerovih simbola, sumiranje se formal-
no vrsi po svim &vorovima, a ipak su iz ra&una iskljuceni para-
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zitski ¢lanovi, koji nisu posledica samog prelaska na Boze-ope-
ratore, veé preranog presecanja beskona&nog bozonskog reda.,

Sada moZemo eksplicitno izra&unati koeficijente
01 (K) i o2 (k, k1 ,k2): '

o1(k) = b + rx(¥) - R[4 + erx(k) + 2 %A?3 - 4nyy +

ik (m-%)

ik (a-f) _ ik (n-1)
* Crme =2 [opye 2 Loppye ]+ l

+> > > > > >
+ ﬁ %Hg[-er(E) -2 %Ag?ei(kfp)(n-}) + 2 %C??Heip(n_f) +

ip(f-n) _ ip (m=n) _ ik (n-F)+1D (m-n)

> > > -

n

o2 (k, %1 ,K2) = 8 + rx(®) + 2rx (F+¥,%,)

>

i(k,-%k,) @-%) iks (£-7) _ ik (a-f) _
+ 2 %Aﬁre 2 - %Cz??e %Cf+,e

- 2 %C??zei(i+kz-kx)(n—f) " +zc_ﬁmeikz(f-n)+1(k+k2-k,)(m..f)
+ JCpet (R¥ka-Ri) G-E) (IV.14b)
2GS :

Koristeéi jednadinu za funkciju X (III.29) i osobine hiperkubne
reSetke (vidi prilog II u radu |P 7|) kao ¥to je napr.,

ﬁ ;I(i)x(B-E)X(?~§) = 0

izradunacdemo sume koje nas zanimaju. NaveXcemo nekoliko karakte-
ristic¢nih, a sve ostale se radunaju na isti na&in.

Ppy = AXT + 3rX(0) + %I(O)X(O)’ (IV.15a)




-»-)_ % 1
;Azreir(n B I(r) [3 + 2xx(0)] +

+ [2x + X(0) ]I (¥)X(T) (IV.15b)

gcfzzeik‘n’?) - gc??geik‘“'f’ = [T + FT(0)X(0) )X (¥) (IV.15c)

ir (m-F)+ip(EF-7) _ 1 > > > >
3;czme = xI(0)X (p-1) [X(P) + X(T)] (1v.15d)

Rezultat je slededi:

61 (k) = w (k) - A[31(0) + 2rx(¥)] + % %5?{2rx(5) - I(k-p) -

- 4rx(k-p) - [2x + x(0) ]I (R-D)X (B-P) - %I(O)X(B)x(i—ﬁ) o
- 31(0)x (KX (K-P) } . (Iv.16a)
b2 (K, k1, %2) = 31(0) + T(Xi-K2) - 4xF - 5rx(0) - I(0)X(0)? +
+arx(ki-ka) - rx(ka) - FT(0)X(0) [2% (keko-K1) + X (Rq) +
+ X(R)] + 3T(0) [x (Ky-K )X (Reko-K1) + X (Fi-B)X(F,) +
* X(K-R)X (k+ka-%1) + x K-k )x(K,)] +
+ 2[2x + X(0)]I(k,-K,)x (k,-%,) (IV.16L)
Uveli smo oznaku
wo(R) =& + rx(X) = 31(0) + 4xr + rx(0) + rx(%) (IV.17)

MoZe se lako videti da je ovo upravo energija koja odgovara
kvadratnom delu hamiltonijana dijagonalnog u i-prostoru.

Sledec¢i korak je Furije transformacija po vremenu,
Uvodedéi Furije-transforme

G(k,t) Jc(i,m)e‘i“tdw (IV.18a)

D(k,t)

jo(ﬁ.w)e'i“tdm (IV.18b)
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§(t) = jQ—iwtdw (IV.18¢)

nalazimo sledecu jednalinu koju zadovoljava Furije-transform
GF

(1 - 4D)w - ¢1(§)]G(ﬁ,w) o ] e - ¢2(K.E1piz)] J de;dmz x
N% %%,

— OO w00

x G(§1,w;)D(iz,wz)G(i+§z-ﬁ1,w-wx—wz) = %?(1 - 2n)

Oslobadjamo se faktora (1 - 4n) uz w sa leve strane jednacine
mnoZeéi celu jedna&inu sa (1 + 4n) = (1 - 43)“l u duhu aproksi-

macije u kojoj radimo. Uvodeéi oznaku
¢(K) = (1 + 4m) o, (%) (IV.19)

i zanemarujuéi proizvode oblika nGDG, kona&no nalazimo

[w=-0@]c®Ew + 2 T [u-6,0% %] j fdwxdwzc(i,wn x
A 3% 2! -
> > - ik —

x D(K,,0,)G (R+Ka=K1 ,w-w2-w,) = 7=(1 + 2n) (IV.20)

Koristimo sledecdu osobinu Furije-transforma bozonskih GF
D(k,-w) = G(k,uw) (Iv.21)

i izvodimo slededu seriju transformacija

dezD(izr wz)G(E+ﬁz-§;,w-w2-w1) = (w2*~w”) =

- Jdufo(iz,-w')c(§+ﬁz-il,w+m'-m,) = (0 >wp) =

- jawzc(iz,wz)c;(m,-i,,wz-w,)
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Tako nalazimo jedna&inu koja ¢e biti osnova cele dalje analize

niskotemperaturskog ponasanja sistema

w-o®letke + 2 T [0-éz(kFi k)] J dexdsz&nwl) ¥
N tl;2 . p—
x G(ka,w2)G (k+k2-K; ,0twz=w;) = g;(l + 2n) (Iv.22)

Napisaédemo je u nesto druga&ijoj formi iz koje se preglednije
vide razli&ite moguénosti pribliZnog resavanja ove jednac€ine

G(k,w) = f%'al:i$%%7{l - zg‘j% *z} [w - ¢2(ilill§2)] x
K1K2
x J dexdwzc(ix.wz)Gtﬁz.wz)G(§+§z-ix.w+wz-wx)} (Iv.23)

U ovoj jednadini je ¢2(i,i,,iz) dato sa (IV.1l6b) a ¢(i) je

o (k) = w, (K) + R[-1(0) + 16xr + 4rx(0) + 2rx(x)] +

e %Hﬁ{er(ﬁ) - 1(k-p) - 4rx(k-p) - [2x + x(0) ]I (k-D)x(k-p) -
N

- STOXBXE-P) - 31X KX (k-B) ) (Iv.24)

Pre prelaska na razlic¢ite aproksimacije, ispitajmo
kako se izraZavaju komponente spina u ovoj aproksimaciji. Vedé
smo naglasili da komponente spina racd¢unamo do ¢lanova reda Kz,
$to u slu€aju d = 3, koji ¢e nas najviSe interesovati, daje

razvoj polarizacije do T?. Polazeéi od ATR, imamo

<PyPs> = n - 2n? (IV.25a)

+ " — 1 o= _ip(m-n)
<PyP»> = (1 - 40)<B3By> = (1 - 4n)j %n;e P (IV.25b)

—  i(P,-PB,) (A-H) (IV.25¢)
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> > > > -
& - z = eip1 (m-n)+ip2 (1—m)

2 (IV.25d)
N §1§2 P1 P2

Ako ovo uvrstimo u (III.35), nalazimo

z 3 1
<Sp> = 5 - 4x? + [2xx(0) + 8x* - 7X(0)? - 1]n +

+ [2x - 3X(0)]g %Eﬁx(ﬁ) + [2 - 8xX(0) - 16x? + X(0)?]n? -

X

-1 = > 1 —_— -
Baney Lngk () L, P5."5

P1D2
x X(P1-p2) [4% - X(0) + X(B2-P1) + X(B2) + X(B1)]  (IV.26a)

<syp> = 2x - [4x + X(0)]W + 3 %H;x(g) + 4[2x + X(0)]n? -
- 1 — -+ 1 - - - <>
- 4n $ InaX(p) + 2= ] 1Ny ns X(P2-p1) (IV.26Db)
N ? 3 N 3‘32 El P2

Ovo je op3ta formula za niskotemperatursku oblast, a zavisno od
aproksimacije demo davati druga&ije vrednosti za A.

Jedna¢ina (IV.23) se moZe reSavati razlic¢itim ap-
roksimacijama. Ako se ¢(§) aproksimira sa wo(i) imamo stan-
dardnu harmonijsku aproksimaciju za sluéaj niskih temperatura,
koja postaje tadna na T = OK. Dalje, zanemarujuéi jo3 uvek dop-
rinos kinematickih nivoa, moZemo izradunati i ¢(E) u harmonij-
skoj aproksimaciji dobijajuéi take prve anharmonijske popravke
{K 7, K 8]/. Drugi ¢&lan u velikoj zagradi opisuje uticaj kinema-
ti¢kih efekata koji se javlja tek sa ovako uvedenom procedurom
dekuplovanja. Energetski nivoi koji se tada pojavljuju vode po-
reklo iz "kinematike" i stoga su nazvani "kinematicki energetski
nivoi". Dalju analizu upravo sprovodimo gore navedenim redosle-
dom aproksimaciija.

Kao 3to smo veé rekli, najjednostavnija je harmo-
nijska aproksimacija. Fizi¢ki smisao ove aproksimacije je da
posmatramo sistem neinteragujuéih bozona sa zakonom disperzije
wo(ﬁ) u cilju nalaZenja osnovne temperaturske zavisnosti sred-
njeg hozonskog broja popunjenosti n. GF koja opisuje ovaj slu-
¢aj je
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G(Erw) T, g

a sama procedura je formalnd ekvivalentna zameni n = C,-
Prethodno ¢emo ispitati ponaZanje sistema na T = OK.
Energija ekscitacija je tadno data sa wo(i). Vrednosti za <S°>
£ «5*> su ta&no vrednosti koje daje aproksimacija molekular-
nog polja |B10|, ali su to istovremeno prvi &lanovi Pfetije-
vog perturbacionog razvoja po x na T = OK. Ta¢nije, Pfeti je
pokazao da su to upravo kompletni doprinosi élanova reda x?.
S druge strane, tek vi$i &lanovi imaju doprinos koji zavisi od
dimenzionalnosti reSetke. To zna&i da ¢emo, ako potraZimo kri-
ti¢nu vrednost parametra tunelovanja, za koju viSe ne postoji
feroelektri&na faza ni na T = 0K, iz uslova <Sz> = 0, dobiti
rezultat x_ = 1/2/2 = 0,35. Ovo je naravno veoma visoka vred-
nost i Sto je jo¥ bitnije ne zavisi od dimenzije reéetke.
Ukoliko analiziramo izraz za energiju elementarnih
ekscitacija napisan u sledecoj formi

I(0 21 + y(K)a > I(k

uofavamo da se ovaj rezultat sla¥e sa Pfetijevim rezultatom

|P 6|, dok se rezultat RPA dobija kada se pretpostavi da d+we
|B10|. Ako kritiénu vrednost parametra tunelovanja X, traZimo
iz uslova da "gep" u zakonu disperzije tj. wo(O) is¢ezava za
x = x_ |P6|, nalazimo '

# . G =3
c /8 d + 1

X

Ovo daje sledeée vrednosti za X

d 2 3 4 o
1 = B = ——3—= 0.27 "l"'= 0.35
X, 7%? 0.20 " § 0.25 a0 . >/3

Vrednost je jo$ uvek previsoka u poredjenju sa drugim 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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zadovoljavajuéi ako se uzme u obzir da radimo samo sa prva dva
¢lana razvoja po X.

Radun koji se odnosi na harmonijsku aproksimaciju
na konaZnim temperaturama, kao i proradun anharmonijskih korek-
cija ¢emo izvesti za specijalan sludaj d = 3, iz dva razloga.
Prvi je zato 5to Zelimo da omoguéimo poredjenje sa eksperimen-
talnim rezultatima dobijenim na realnim materijalima, a sa dru-
ge strane racun u vi3oj dimenziji uvodi samo dodatne matematid-
ke komplikacije sa viSestrukim integracijama, a ne daje bitno
nove rezultate. Za d = 3, ranije uvedene aproksimacije konkretno
znaCe da niskotemperaturski razvoj mo¥emo vrEiti do &lanova reda
T? a to opet zahteva da sve funkcije od k razvijamo do &lano-
va reda k' |[p 1, K 7, K 8, N I|.

U tom sludaju moZemo uvesti

w (k) 2_2
L =a+ %‘El‘—;- - 2Xaxtat (IV.27)
gde su
%I(O) - 8xr
a = 5
A = ﬁ(ain-“uunw + 84in"vcosd + cos'v) (Iv.28)

U i1 ¢ su uglovi koje vektor k zaklapa sa koordinatnim osa-
ma. Uvodeéi bezdimenzionu promenljivu s
s = 2. 2k2a2 (1v.29)

zaklju€ujemo da po prelasku na s, svako k2a? ‘“vyredi® O=kT,
dok je element zapremine u E-prostoru

a’k?dk = (7%-) 2 [3/sds

Primenjujuéi razvoj

1 = J e (IV.30)
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prelazeéi sa sume na integral i pomerajuéi granice integracije
po k do beskonalnosti (3to je sasvim opravdano u niskotempe-
raturskoj aproksimaciji), nalazimo

A=y = (grep) PZoala) + (I%F)sﬂwz (a) (Iv.31)

gde smo uveli Rimanovu (Rieman) zeta-funkciju.

b -na
Zz (a) = J & (IV.32)
p n=1 nP

Niskotemperaturska aproksimacija vaZi u oblasti
temperatura u kojoj je ispunjen uslov

0 << 4uxr

Imajuci na umu da vecdina eksperimentalnih podataka daje energi-
ju tunelovanja reda veli&ine 100K, ovaj kriterijum je zadovo-
ljen u oblasti temperatura

0 << 1250x

Sto bitno zavisi od odnosa proton-proton interakcije i energije
tunelovanja. Tako procenjujemo da je taj interval reda 0<<12,5K
za slu¢aj x=0,01, dok uzima vrednost 0<<250K kada je x=0,20.

Gore opisana procedura je formalno analogna radu-
nanju harmonijskih efekata kod Hajzenbergovog (Heisenberg) fe-
romagneta |TII, TIII| tako da se nismo mnogo na njoj zadrZavali.

U navedenoj aproksimaciji je dovoljno koristiti

pribliZan izraz za X(B)

X(p) = -6x + xp?a?

ukoliko se pojavljuje u sumama po E uz ﬁg. Tada moZemo isko-
ristiti rezultat |K 7|

& %K.}()"’pzah 157 (gmar) 25 (@) (Iv.33)

Kod dvostrukih suma se doprinos reda T? jo$ jednostavnije
izracunava
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1 alo)=(o} 1 — T 2
- X(p2=p1) = =3 [ ny Na X(0) = c2X(0)
N BiB2 "2, "B, N BiB. PV P2 °
Na ovaj na¢in moZemo izradunati
2 (0) _ 1 _ o, _ 21 (0)*2 2
<S5y = % - 4x (1 + 52x%)c  + 15x%g % a? +

iyed w X = pe® 2 ©__y»
+ 2(1 + 34x%)c? = 5 - 4x (1 + 52x%)Zsp (@) (gzzp) 7° +

+ [-1 + 52x% + 75mx2]Zsp (@) (gaep) V2 +

+ 201 + 34x%) 23 (a) (g ® (IV.34a)
<Sf>(°) = 2x - 4xc - 4dxc} - x% HiOJpzaz =

= 2x - 4xZys (o) (=) V2 = x[(1 + 157) Z g (o) () ¥

- 423 (@) (e *] (IV.34b)

Uo¢imo da za razliku od rezultata koji se dobijaju
kod Hajzenbergovog feromagneta, ovde veé u harmonijskoj aproksi-
maciji se javlja doprinos reda T?. Ovo nije rezultat losSeg me-
toda analize (jer ovaj metod u sludaju Heisenberg-ovog feromag-
neta ne daje takav rezultat |K16|), veé posledica specifi&nosti
modela, Naime, kod Hajzenbergovog modela w°(§)+0 kad k»0,
dok se ovde u sistemu javlja "gep" tako da ne dolazi do ponis-
tavanja efekata kinematidke i'dinamiéke interakcije u datoj ap-
roksimaciiji.

Slede¢i korak je da se izraduna doprinos celokup-
nog &lana ¢(kK). U prvoj aproksimaciji femo to uraditi tako &to
éemo vrednost izraza ¢ (k) izraCunati u harmonijskoj aproksi-
maciji. Vodeéi rafuna o tadnosti sa kojom radimo, nalazimo

2
¢(k) = 31(0) - 8xr + 2xrE2_ - axrak*a® - c_[21(0) + 104xr] +

22
+ [I(o) i 27xr]~ 2"'(0) aZ + kza CQ[I(g) + 42xr] (IV.BS)
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Srednju vrednost bozonskog broja popunjenosti izradunavamo po
kanonskom ansamblu neinteragujuéih bozonskih kvazi-&estica sa
zakonom disperzije ¢(§) = w,(i). Uvodimo oznake

w, (k) 2.2
—— =+ B+ K2 [2xr + B(®)] - k*a*a

2L (IV.36a)

= {[HE - 27xr 5 Zné°)p2a’ - ¢ [21(0) + 104xr]} (IV.36b)
Bo) = ¢, [H2L + 42xr) (1v.36c)
Postupajuéi na isti na&in kao i ranije nalazimo

cr = [1 - 33805y (048) (grap) ¥ + 2o (048) (%) ¥ (1v.37)

U niskotemperaturskoj aproksimaciji moZemo razviti
Z-funkcije na sledeéi nadin

Z,(a+8) = Z_(a) - [0(gr) V2 + v (gaer) ¥ (Iv.38)

gde su funkcije u i v date izrazima

2I(0) + 104xr

u = ToxF Z 32 (@) (Iv.39a)
£1(0) + 327xr
v = =T Zgp (@) (IV.39b)

Na prvi pogled izgleda da su ove funkcije unele doprinos reda

1/x* &to bi bio veliki doprinos, ali ne treba zaboraviti da su

< 2
one mnoZene sa faktorom sze 1/x koji je uvek mnogo manji

od 1. Posle sredjivanja nalazimo

I(0) + 52xr 51(0) + 327xr
Sy ( )ZWXT'X ﬂ‘“"z**r’ = axT g

EI(O) + 66xI o
X Zyp (@) Zgp (@) - = 232 (@) ] () (IV.40)

Prema teoremi o spektralnoj intenzivnosti [REE,: TIXX|
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alt) = 1+ 2¢ ), = ¢, + 202 (IV.41)
gde smo za dobijanje konadnog rezultata iskoristili uslov da ra-
¢unamo sa tadno%éu do T?*. Kada ovo uvrstimo u (IV.26) nalazimo

<s%>(1) = <S;>(°) - (1 + 52x2)(c1 - co) (IV.42a)
- 4x(c; - co) (IV.42b)

Analizirajuéi ovaj rezultat, uoavamo da je <S*> u celoj ob-
lasti proporcionalno x, dok <S%> ima doprinos reda 1 kao
i doprinos reda x?.

Analogni racun sa niZom tad¢nosdu smo izveli ranije
[K 7, K 8/. Ne samo &to je tac¢nost bila niZa, veé su i vrednosti
koeficienata bile drugadije jer smo uzeli u obzir i doprinos ni-
za Clanova koji realno ne figuri%u u hamiltonijanu (vidi III
glavu) . ) X

Moguéi eksperimentalni test koji se odnosi na me-
renje veli&ina <S?%> i <s% je veoma teSko izvesti na niskim
temperaturama, jer je u takvim eksperimentalnim uslovima tesko
razdvojiti razli¢ite mogudée doprinose. Moguca eksperimentalna
Provera se odnosi na merenje niskotemperaturskog ponaZanja spe-
cifi¢ne toplote. Naime, u datoj aproksimaciiji je

- 5F = [31(0) - 8xr]c, - 2[31(0) + 12xr]c? +

+ 2xrﬁ %Hﬁ°)p2a’ (Iv.43)
Polazedéi od
c = 1 9<H> (IV.44)
v N 906

moZemo izradunati vodeée &lanove u niskotemperaturskom ponafaniju
specificne toplote. Pokazuje se da postoje &¢lanovi reda TVQ, P,
T”? T? itd. Treba primetiti da je Loles (Lawless) |[L12| prvi re-
gistrovao ¢lanove =T32 niskotemperaturskom razvoju specifi&-
ne toplote ali ih je objasnio efektom domenskih zidova. Dalje
razvijanje ove teorije je od posebnog interesa jer su feroelek-
trici veoma zapaZeni kao dobri detektori infracrvenog zradenja
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i zbog toga je izraz za njihovu specifi&nu toplotu bitan,

Drugo poredjenje se moZe izvr¥iti sa ponaZanjem
Hajzenbergovog feromagneta. Kao %to smo ve& napomenuli, ana-
logne procedura za slufaj Hajzenbergovog feromagneta [K16| re-
produkuje Dajsonov rezultat |D ¢| koji je u odli¥noj saglasnosti
sa eksperimentima. Prema toj teoriji nema doprinosa reda T® u
niskotemperaturskom razvoju magnetizacije, dok je prvi doprinos
anharmonijskih &lanova reda T". Iako je forma hamiltonijana
napisanog preko Pauli-operatora (ITII.33) formalno identié&na
(sem poslednjeg &lana), fizi&ki smisao samih koeficijenata je
bitno druga¢iji i odatle takva razlika u ponaSaniju.

Prelazimo na analizu pojave kinemati&kih nivoa.
Naime, zbog razli&itih komutacionih relacija Pauli-operatora
i spinskih operatora, mo¥e doéi do pojave novih energetskih
nivoa, ili do drugih promena prouzrokovanih kinematidkom inter-
akcijom. Ove pojave se eksplicitno manifestuju tek pri gore u-
vedenoj proceduri dekuplovanja GF. Veé smo rekli da éemo pos-
matrafi sano temperaturski nezavisne kinematidke efekte, tako
da jednadiru (IV.23) moZemo aproksimirati slededom jedna&inom

G(k,w) = f%-w - io(ﬁ){l - ;¥'§% Igzz[w - ¢z(i,f;,ﬁz)]—ldwlidng
x 60 (k1 ,01)6°7 (K2,02)6 10 Bk, , wtwz-w;) (IV.45)
gde je

= el + 38w - w, (%)) (IV.46)

w - wo(i)

Ovde smo iskoristili &injenicu da je re€ o retardovanoj GF. U
prvom ¢lanu sa leve strane se podrazumeva glavna vrednost pri
izra€unavanju integrala.

Sada (IV.46) moZemo napisati na sledeéi nacin

1

A — S 4

G(i,w) =
w - %(m

i
n
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x {1 ~28.2 7 [u-62(XE.%)])1) (IV.47)

Integral I se javlja uvek pri radu sa kinematiékim nivoima u
linearnoj aproksimaciji |T11l| ali se obi&no ne obja%njava nje-
govo konkretno izrafunavanje. Zato cdemo mu ovde posvetiti ne#to

viSe paZnje

E jdw,deZG‘°’(i,,w,)c‘°’(i2,wz) x

8
x 6090 Rk, K, yutwg-wy) = T I, (IV.48)
i=1

Tzraunajmo nekoliko &lanova sume (IV.48)

° o

3 J jdw,dwzé[wl-wo(i.)]é[wz—wo(iz)]a[w+wz-w,-wo(i+iz-iz)]

— OO -0

N -

= 6 [wroy (ko) - (K,) ~u_ (Kek,-K,) ) (1V.49a)

IZ = zj_:"'('%‘)z [ deldwzd[wl‘wo(izx)] X

1
x 6|wy-w (izﬂ =
[ g o+ W, = w, - wo(§+iz~ﬁl)

. T 1 (IV.49b)

> L | >
3 (5) 2 j Idwldwzs[w,-uo(knJé[w+wz-wx-wo<i+kz-ix>] ~
1 ;I 1.
i b ~ (IV.49c¢c)
oo, B 2TV u i (K, - u (R, Ry - w, (ky)
1

: 3 J deldwzs[w'mo(iz)]é[w+w2-w‘-wo(i+§2-ilﬂ

-0 00

wy=w, (k)
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1
= oo (IV.494)
LU (kKy) - w_(k+k,~k,) - w_(K,)
0 o 0
Odavde sledi da je 1I3;+I,=0. Svi ostali integrali koji se pojav-

ljuju u sumi su jednaki nuli. Naprimer

«@ @

Is = 3(55)? J deldwz' 1

Wy =w (iz)

5[w -w (i )] =
W= w; tw - wo(ﬁ+iz-i,) e

= l(i)z jdwz. ! . ! =
e = w2~w°(i2) w - wo(il) A, - wo(i+§2-§,)
= l‘.( i )2 1 [ —dwz -
o - wo (Rp) = wy (kek,—k,) + w (K,) ) ) w,-a (%,)
T dw, ]
- = 0 (IV.50)
—m Wy + o = wo(i,) - wo(ﬁ+ig—§,)

Kona&ni rezultat za I postaje

I =.lolo 1 +
S we (Ky) = w, (k+k,~%,)
+ 58w+ u, (X, - wo (k) = w (kK+k,-K )] (1v.51)

Ako ovaj izraz uvrstimo u (IV.47), dobijamo jednadinu koja opi-
suje uticaj kinematidkih efekata. Polovi dobijene GF predstav-

ljaju kinematidke energetske nivoe u temperaturski nezavisnoj
aproksimaciji. ‘

% S 1 x
RS &t W - wo(z)

w - ¢, (i,iz,in

_ 21!._1_._1_ x
w + wo(iz) - wo (K)) . wo(i"'iz-jzl) T 4 N2
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x 7 [w - ¢2(E,i,,i?.z)}a[w+w°()*<2)-mo(i,)—mo(i+’122-i,)]} (IV.52)
}xxz
Veoma je bitno uoditi da su polovi kompleksni, Sto znadi da
kvazicestice imaju kona¢no vreme Zivota. Drugim redima, ovaj
postupak dekuplovanja ve¢ u linearnoj aproksimaciji moZe da o-
piSe i efekte prigusenja.

Sume koje se javljaju u ovom izrazu su veoma slo-
Zene, i moramo pribeéi daljim aproksimacijama da bismo proce-
nili doprinos kinemati¢kih nivoa.

Najgrublja aproksimacija je svakako da se u svim
izrazima zadrZe samo &lanovi reda I(0). Ovo daje

Gkw) = 6K = ghe——d—{1 = 3 - Z2u - 11(0)] ~
w - 71(0)
1 1 T 3 i1 1
x §{w = 3T(0)] + = ] I(k,-K,)} = w22+ (IV.53)
2 2 xlfz 1 2 ﬁ 5 w - %I(O)

U ovoj aproksimaciji vreme Zivota je beskona&no i radi se o sis-
temu neinteragujuéih kvazifestica sa zakonom disperziije w=%1(0).
Bitno je uoliti faktor 1/2 ispred izraza za GF. Ako ovaj re-
zultat uporedimo sa rezultatom harmonijske aproksimacije u ko-

joj su takodje zadrZani samo &lanovi reda I(0), dobijamo neo-
bi&nu sliku

s —s I(0) k

Co = n- = [ex’o"jﬁ" & 1]‘1 cb = I—l.k 3 %[CX}OI(O)

-1]7" (.54)

Prema tome, vrednost c, se pod uticajem kinematid¢kih efekata
smanjuje za faktor 2. Imajuéi u vidu kako u ovoj aproksimaciji
glase izrazi za <S;> i <S;>

— 2 —
<s2, = % - 4x? - n[l + gx2d_+ d 1] (IV.55a)
n 2
(d - 1)
> N - 2 =
<Sﬁ> = 2x - [4x + X(O)]n = 2x[1 + a—:—Tn] (IV.55b)

moZemo diskutovati sledeéi izraz
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z k z_ s -Iégl
<S->> g <S«>> 2 = 2
BB .14 ax2dtd e (Iv.56)
sp @b
Prema tome, <S%% i <%k g poklapaju sa <8%>° i1 <g*>*®

na T = 0K, a sa porastom temperature, njihova razlika eksponen-
cijalno raste. Ovo se bolje sla¥e sa eksperimentalnim podacima
0 skoro horizontalnom hodu krive polarizacije u vedem delu
feroelektri&ne faze.

Kao finiju aproksimaciju moZemo posmatrati i uti-
caj ¢lanova reda xI(0) = . Prethodni rezultat ukazuje da je i
u tom slu€aju vreme Zivota beskona®no s obzirom da w, nema
¢lanove ovog reda. Stoga pol GF traZimo u obliku & = %I(O)+ar.

ZadrZavajuéi veli&ine reda I nalazimo

ck(k,w) =§1?w - :)o(i).%{l + [m—Mé-:io)]z} | (IV.57)
gde je
M(K) =2 ] 1(k,-K,) [4xF + rx(0) +
N2 %%,
+rx(ky) - (&) - rx(kek,-%,)] (Iv.58)

Smatraju€i doprinos kinemati&kih nivoa malim, moZemo pisati

k >

GF ik, u) - 51? 1

W - wo(i)

X

[w - 31(0)]?
X
[o - 31(0) -~ V®) ] [w - 31(0) + JH(k)]

(Iv.59)

Striktno zadrZavajuéi samo &lanove reda r, ovaj izraz se pojed-

nostavljuje
k i1l 1 1
CEK,w) = »=. + (IV.60)
' e z[w e ,}I(O) - MK - %-I(O) + /ﬁ(i)]

Vidimo da su polovi GF, tj. energija kvazidestica pomereni u




78

odnosu na rezultat dobijen bez uradunavanja kinemati&kih nivoa.
Popravka je reda I 1 data je sa

; d
/I‘T(i) = r[aﬁ—z':—v iXICOAkia]l/2 (IV.61)

Vidimo da tokom integracije po Briluenovoj (Brillouin) zoni samo
polovina tafaka daje doprinos energiji, dok drugi deo Briluenove
zone daje doprinos vremenu Zivota, ta&nije, prouzrockuje da kva-
ziCestice dobiju kona&no vreme %ivota. Ovo je veoma bitno sa
kvalitativnog aspekta, jer se amortizovanje teZko realizuje u
linearnoj teoriji, ali kvantitativno efekt je veoma mali.

Ako se u w, uzmu u obzir ¢lanovi reda xI, jav-
lja se GF sa tri pola pri &emu jedan od polova odgovara energi-
ji u harmonijskoj aproksimaciji bez prisustva kinemati&kih ni-
voa, a druga dva su u odnosu na njega pomereni za *v/M. Korektan
raéun sa ovim doprinosima ne bi bitno izmenio kvalitativnu sli-
ku koju smo upravo formirali.

Rezimirajmo rezultat ove glave. Reprezentovanje
Pauli-operatora Boze-operatorima je veoma jednostavno u slu¢aju
nigskih temperatura i moZe da reprodukuje kvalitativno ponaZanje
sistema, dok su kvantitativna odstupanja pre svega posledica
kratkoce reda po x. Uticaj kinemati&kih nivoa se manifestuje
tako da kriva polarizacije u oblasti niskih temperatura zadrZa-
va konstantnu vrednost u vedoj temperaturskoj oblasti. Cak i na
niskim temperaturama pobudjenja imaju kona&no vreme ¥ivota. Ono
je proporcionalno [ iz éega»zakljuéujemo da je re¢ o é&isto
kvantno-mehani&kom efektu.
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V  GLAVA

ISPITIVANJE OBLASTI FAZNOG PRELAZA

U ovoj glavi ¢emo ispitati oblast temperatura bli-
skih temperaturi prelaza T., pri Cemu €emo se prelazu pribliZ¥a-
vati iz oblasti niZih temperatura, dakle iz feroelektri&ne faze.
U ovoj oblasti je broj popunjenosti bozonskih kvazi&estica koji-
ma reprezentujemo Pauli-operatore veliki, tako da se pri prome-
ni ATR moramo posluZiti celim izrazom (P 3). Hamiltonijan
(III.33) éemo prvo analizirati metodom GF u aproksimaciji Tjab-
likova (Ta6aukos) |T.II, T.III|. S obzirom da se ovaj hamiltoni-
jan razlikuje od polaznog hamiltonijana (I. 6), ofekujemo da ée-
mo dobiti rezultate koji €e se razlikovati od rezultata dobije-
nih ovim metodom opisanih u II glavi. Ovi rezultati ée predstav-
ljati nultu aproksimaciju za ispitivanje uticaja kinematlékih
nivoa na fazni prelaz. Ujedno, poku3ademo da samu teoriju kine-
mati¢kih nivoa u blizini faznog prelaza rigoroznije zasnujemo
|T12|. Pokazaemo da se dobijeni rezultati mogu pro3Siriti i na
celokupni hamiltonijan koji odgovara aproksimaciji do x?, dak-
le na hamiltonijan dat izrazom (III.27). '

Da se ne bismo stalno pozivali na prethodne glave,
prepiSimo jedna&inu kretanja GF Pauli-operatora F?*(t) (IV.6a),
pri &emu necemo svuda pisati eksplicitnu vremensku zavisnost

d ' =

PP T 2 Dty © 2 10 - 6 phgren
A X U R e T
- 3%(1 BT T Lt Y A E I 82,1 CarrRe s (v.1)

Tjablikov |TIII| je predloZio sledede dekuplovanije viZih GF

Rﬁ$3§(t) = <<PumP31P§>> =

. <p;p;5><<p3;p£>> = WFyy (t) (V.2)
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Srednja vrednost sa desne strane se izradunava sa kanonskim an-
samblom koji je opisan celim Hamiltonijanom (ITT.33). Sve osta-
le viSe GF koje sadr¥e &etiri Pauli-operatora smatraju se manjim
i zanemaruju u poredjenju sa (V.2). U skladu sa ovom aproksima-
cijom, u formulama za <S%> i <Sg> zanemarujemo izraze tipa N<PEPE>
u poredjenju sa N?. Na taj na¥in, polazeéi od (V.1) i (III.35a,b)
nalazimo

R - o i

lgg® = 18(8) 83 21 - 2F) + [8 - 2% ;(1 = Sy ) PaplFay 4

X

+ [2xX(0) + 8x - 3X(0)2 - 1]N + [2x - 3x(0) -

- ZX(O)N]§ JX+a<PIPo> - axx(O)F2 - (V.4a)
i B;ﬁ am nm
<s}> = 2x - [2x + X(0)]N +
= % N2
+ 3 3£x3$<PﬁPm> + 2X(0)N (V.4b)

Uvodimo Furije-transform GF Ffz(t) po vremenu i pro-
stornim koordinatama

l}

: z e F s
Fy_p(t) = %;elz’f‘g’ Jdme"”tF(i,w) (V.5)

Nakon ovoge, re3enje (V.3) glasi

i 1 -2F
2

F(k,0) = -
.- wT(k)

(v.6)

Energija elementarnih ekscitacija u aproksimaciji Tjablikova
data je izrazom

wT(ﬁ) = A - 28 2(1 = 6y 3B + (1 - 2N) rx (k) -
n ’

> > =
ik(1-f) vV.7)
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Sto se, koristedi ved izradunate sume (IV.15) moZe napisati kao
w,(K) = w (X) - N[1(0) + 2rx(0) -
- 8x + I(0)X(0)% + 3T(0)X(0)x (¥)] (V.8)

ili jo3 kompaktnije

w, (K) = 1(0) [wl(k) - MA(R)] - (V.9a)
w (i) >
. N i 7 21 + dy (k)
wo (k) = —IT(-)_T ) 4x —_————d =1 (V.9b)
- 3d - 1 + d?y (%)
A(k) = 1 + 8x? X (V.9¢)
(d -1)2
Uvodec¢i oznaku
- +
By = <byhy?
nalazimo za srednje vrednosti komponenti spina
2 - e
<Sf> = 16X2-a-%-—rﬁ2 - [1 + szd *a l]N +
n (d L 1)2
s % - 4x? - 8x2d-—29—:—£—-% ZY(E)E; -
(@-1n?"3 P
2
- 32x2—9_ F x 2 %y(g)ﬁ? (V.10a)
(] ~ 3)* ‘
i 2 = d
<83> = 2x[1 + =T =N +
24 1 s 0.
2T % 3Y(p)] (V.10b)

Polazeéi od jedna&ine (V.6) i koristeéi teoremu o
spektralnoj intenzivnosti |TII, TIII| dobijamo jedna&inu

EI - 1 - 2N
w (k) /0
e T -1

koja se moZe dalje koristiti na razli&ite nadine. Napisademo
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dva oblika koji su pogodni za odredjivanje WN.
.-)
= w, (k) /0
L =t [e T - 1] (V.1lla)
g /7
1 2N
i w (k)
= T -1
l - 2N = ["q ;(‘.Oth—-zb—] (V.llb)
Opsti oblik jednadine kada se izvr&i prelazak na kontinuum,
glasi
T/a
ﬁ _ a d dqlvo-dqd
= (55) R e (V.12)
1l - 2N - ewT(k)/O - i

Re¢ je o transcedentnoj samousaglasSenoj jedna¢ini za odredjiva-
nje §, pri &emu reSenje ima fizidkog smisla samo u intervalu
[0,1] - Ovu jedna€inu bismo mogli refavati numeriéki, no in-
tegrali su bar dvostruki a opSteg metoda reSavanja nema. (Napo-
menimo da je P. Pfeti u svojoj tezi izvodio numeriku integra-
ciju pri reSavanju sliéne samousaglaSene jednadine i pokazalo ‘
se da uloZeni trud i utrofeno radunsko vreme nisu u srazmeri sa
popravkana koje se dobijaju u odnosu na jednostavnije pribliZne
tretmane.) ;
Pre nego pristupimo pribli¥nom reSavanju jednadine
(V.11) ziniunljivo bi bilc uporediti dobijene rezultate sa dru-
gim rezultstima dobijenim metodom funkcija Greena |K12, s19,
R 1| w apreczsimaciji haoti&nih faza. S obzirom da veéina autora
zadrZava u hamiltonijanu i &lanove proporcionalne P%P% jasno
j2 dé se en=zrgija dobija kao kvadratni koren iz odredjenog iz-
raza. Na% hamiltonijan je oslobodjen ovih &lanova, ta&nije oni
ne daju doprinos u aproksimaciji do x2I(0). Da bismo ipak iz-
vrEili poredjenje, u izraz za energiju elementarnih ekscitacija

dobijen u RPA (II. 9) ukljudujemo naZfe izraze za <S§> (V.4a) i

x ~ » » 3 .
<S3> (V.4b). ZadrZavajuéi samo &lanove do reda x?* i linearne

po I, nalazimo novi izraz za energiju elementarnih ekscitacija

z?d""l_
+4XY(K)3—_——1-

w? 1 P .{ 2d2+d-l
(@ - 1)2
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- x[8g=1 - vB]§ XN
p

Ako bismo dalje, razvili koren po binomnoj formuli, i uporedili
sa izrazom (V. 9) moZemo uo&iti da na$ izraz za energiju ima
niz €lanova koji zavise od dimenzije sistema, koji se na
javljaju u gore dobijenoj formuli. MoZemo zakljuc¢iti, da se pro-
cedurom koju mi koristimo, u linearnom dekuplovanju ukljucuje -
mnogo veci doprinos vi$ih ¢lanova hamiltonijana neqgo 3to je to
uobifajeno. Mi ¢€emo ovu jedna®inu refavati u aproksimacijama
koje se sastoje u tome da se rezultat integracije u i-prostoru
svih funkcija od k zameni vredno3éu date funkcije u odredje-
noj ta¢ci Briluenove zone. Kvalitet aproksimacije zavisi narav-
no od izbora tacke u kojoj posmatramo vrednosti funkcije. Mi
¢emo posmatrati dva sludaja. U prvom sluaju, koji je analogan
aproksimaciji molekularnog polja kod jednostavnijih sistema, za-
nemaridemo svaku zavisnost od i, tj. sve funkcije .od k  Eemo
smatrati identic¢ki jednakim nuli. Ovo ustvari zna&i da diskutu-
jemo slucaj kada je ii =nn/2a zai=1,.,..,8. U drugom slucaju
¢emo posmatrati vrednost svih funkcija u centru Briluenove zo-
ne, tj. u taéci ki =0, i=1,...,d. Drugim redima, mi smo uzeli
nulti ¢lan iz aproksimacije efektivne mase. Opravdanje za ovakav
postupak uopSte je da cemo &ak i u ovako jednostavnim sludajevi-
ma biti suofeni sa nizom rafunskih problema kod reZavanja jed-
na&ine.

U ovim grani¢nim slucajevima se formule pojednostav-
ljuju i mi ih navodimo za oba'sluéaja:

: s
a) ki T 2a
w; =3 - ax?yL i =i Gt o L
(d - 1)2
z 1 d? + d - 1y= d =
<S5> ='2'-4X2 - [1+8X2 : ]N+ 16xza—_—-l-N2
(d - 1)
<sﬁ>=2x(1+—1—ﬁ—4a———wd N?)
n d -1 -1
b) k. =0
1
- 2d + 1 " 282 + 3d - 1
w,O vl 4Xa—_—1- A =1 + 8x

(@ - 1)2
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2 . — -
<S;> = % - 4x? - [1 + BxZ—EQ————l]N - 16x2944d * 1)

(@ - 1)?2 (@ - 1)?

<s%> = 2x(1 - 2N - 4a—§—Tﬁ )

Ve¢ smo naglasili da se N krefe u intervalu od 0
do 1., BliZu informaciju mo¥emo dobiti posmatrajuéi kako se
<Sf> ponasa u funkciji N. U oba slu¢aja radi se o paraboli.
Pr1men3u3uéi Vietove (Viette) ohrasce na jednadinu <S+> =0,
uoCavamo ponaZanje prikazano na slici V.1

<sz> <Sz>
0.5 0.5
1
7-4x éndx’
N, N, N, nx N, 0.5 R
(a) (b)
. o s ™
S1aVa b <S§> u funkciji N. a) za ki = 353+ b) za ki = 0.
a) k. = n/2a. Parabola ima otvor naviSe, a oba korena jed-

na&ine su pozitivna. U principu postoje dve oblasti vrednosti
za N od interesa: [0,F,] i (N;,N,]. Vrednost 1, je odredje-
na uslovom <Sg> < 1/2. Proverom se lako utvrdjuje da za sve
sluajeve od interesa va¥i <SH> < 0u tadki N = 1, Zto zna&i
da je dovoljno da se jedna&ina (V.12) reSava u intervalu [0,N ]
b) k = 0. U ovom slu&aju parakola je okrenuta temenom na-
viSe i postoyi samo jedan pozitivan koren Exr tako da je u in-
tervalu od interesa [0,%,] uvek ispunjen uslov <S+> L 1/
Necdemo navoditi eksplicitne vrednosti za Ni, ali se
lako vidi da je u oba slucaja ﬁl < 1/2. Nama ¢e biti pogodnije
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da samousaglafenu jednal&inu reSavamo u intervalu [0,1/2]. Ova
diskusija, iako elementarna, je u velikoj meri pojednostavila
racdun, smanjivii interval na polovinu.

U cilju dalje kvalitativne analize, razmotridemo de-
taljnije transcedentnu jedna&inu (V.11) koja sada dobija jednos-

tavniji oblik
IES)(wg—EX)
K = [e + 1]~

pri Cemu se podrazumevaju vrednosti funkcija od k izra&unate
u gore izabranim tadkama. Jednadinu moZemo prepisati na nadcin
koji je pogodan za.grafiéko reSavanje

end =B = L) (- - ) (V.13)
N

Kriva sa leve strane jednadine
prikazana je na slici V.2. Zza
N » 0, ona te%i beskona&nosti,
dok za N = 0.5 ona ima vrednost
nula. (Zbog toga je ova vrednost
izabrana za poletak intervala.)

Desna strana jednadine pred-
stavlja pravu ¢iji poloZaj za-
visi od parametara wg, x 19,
Prava preseca N-osu u tadki
N = wg/A, a pri zadatim wé > B
njen nagib zavisi od temperatu-
re. Kako su X i O uvek pozitiv-
ni, tangens pravca je uvek nega-
tivan. Da li ¢e prava preseéi
krivu, tj. da 1i uopite postoji"
reSenje jednaline (vrednost za
N), zavisi od znaka parametra
w .

0

1 - N

N

8Y:V.2: Ln u funkciji N




£ (N)
w5>0

R ‘e O ul>'=0
J

N
5

(=]
o
.

P
o
N

X .2 0.3 o.\ 0.
S1.V.3. Grafidko reSavanje jedna&ine (V.13) zavisno

od znaka parametra wo .

Za wé € 0 ne postoji reSenje za N (nema preseka) , dok za

wé > 0, presek moZe postojati. Drugim re&ima, to je potreban,
ali ne i dovoljan uslov. Odatle moZemo odrediti granié&nu vred-
nost parametra x_ iznad koje ne postoji reZenje za N, zna&i

nema uredjenosti u sistemu. Iz uslova

wg > 0 (V.14)

d -1 >
T (za ki = 0)

>
ki = n/2a); x - 7%
Prvo reSenje nema fizic¢kog smisla jer X, - kad d » =, Sto se
tic¢e slucaja k =0, ovaj isti primer smo veé diskutovali kod
niskotemperaturske aproksimaciije.

Cinjenica da X raste sa porastom dimenzije d se

slaZe kvalitativno sa predvidjanjima drugih pristupa, a mogude
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je dati dosta dobro jednostavno objasnjenje. Sa porastom dimen-
zije sistema (pri istoj ja¢ini 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 kratkocom reda po x.

Kada je wé > 0, uvek je wé/A < 0.5. Tada moZemo raz-

likovati tri sluaja prikazana na slici V.4

f (N)

31

0.1 0.2 " 0.3 0.4 0.5

51.V.4. Grafi&ko reSavanje jedna&ine (V.13) za w& > 0
u zavisnosti od parametra 0

Za velike vrednosti 0O (Sl.V.4a), nema preseka dve krive, dakle
nema reSenja za N na visokim temperaturama. Za odredjenu vred-
nost temperature Oc prava tangira krivu i postoji samo jedno

resSenje ﬁc. Ispod GC 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 ito <Ss%>

skaCe od nule na neku kona&nu vrednost na temperaturi Tc. Rec&

je prema tome, o faznom prelazu I vrste. Kada se dobijena rese-

nja za N uvrste u jednadinu za <s%, uo&avamo da samo jedna

grana reSenja ima fizi¢kog smisla, tj. opisuje uobic¢ajeno pona-

Sanje spontane polarizacije (porast sa sniZavanjem temperature).
Izjednacavajuéi vrednost izvoda leve i desne strane

u tacdki ﬁc, nalazimo da je

/ 40
1 - 1-7\——”(8
— (V.15)

He = 2

$to postoji samo ako je ispunjen uslov

% > 0/1(0)

Temperaturu prelaza nalazimo ako ﬁc uvrstimo u transcedentnu
jednacinu (v.13)

40
40 1 - \/1 - =
e el I(0) . XI(0)
- ey ~Hhgrg ey o Aty | sl

Mi cemo se nadalje koristiti ovako dobijenim vrednostima za OC,
ali treba imati na umu da ova jedna&ina daje dosta lo3u zavis-
nost TC od x u smislu neslaganja sa rezultatima koji su pre-
zentirani u II glavi a koji se odnose na [r-T dijagram. Ovo je
rezultat kratkoée reda po x.

Kada smo odredili NC moZemo jednadinu (V.15) reda-
vati numericki u dva odvojena intervala: od 0 do ﬁc i od
N, do 0,5 (ili ﬁ,). Odmah uoCavamo da je grana redenja od ﬁc
do ﬁl "nefizicka", tj. dobijaju se izrazi za <S%> u funkci-
Jji temperature koji nemaju nikakvog fizitkog smisla. Sam postu-
pak razdvajanja na dva intervala je potreban, jer numeriéki me-
todi koje smo koristili zahtevaju da u posmatranom intervalu
postoji samo jedno reSenje date jednadine.

Jednac¢ina (V.15) je re3avana numeri&kim metodom koji

je kombinacija metoda dihotomije i Njutnovog (Newton) metoda na st

nom kalkulatoru HP-97 programom MA 1 - 08 za refavanje transce-
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dentnih jednafina |HII|. Program ima moguénost selekcije tacd-
nosti sa kojom raduna koren transcedentne jedna&ine, i mi smo
za talnost birali x?, Istovremeno, izra¢unavanje je prekidano
uvek kada je dobijena vrednost N < x? jer su onda rezultati
nepouzdani. Dobijene vrednosti za N su dalje koriScene za iz-
radunavanje <S?%> i <g*>,

Radun je sproveden za vrednosti x = 0.01, 0.03 i
0.05. Razlog za izbor ovako malih vrednosti je taj, Sto za vede
vrednosti x rezultati vrlo brzo padaju ispog granice ta&nosti.
Videéemo da TC opada sa porastom x, tako da bi veé u okolini
prelaza dospeli u oblast temperatura u kojima aproksimacije pri-
menjéne u izracunavanju kinematidkih nivoa ne vaZe. Ovo dalje
implicira da se i sa gore uvedenim vrednostima X ne moZe pos-
matrati celokupna oblast temperatura, veé moramo uvesti odre-
djeni kriterijum "visokih" temperatura. Smatrademo u ovom smislu
"visokim" temperaturama sve temperature iznad temperature za
koju <s%> dosti%e 90% maksimalne vrednosti (na T = 0K).

Izradunavanje je vr3eno za dimenzije 4 = 23 33 4.
Prva dva slu¢aja su od fizi&koq interesa, a d = 4 je izabrana
jer se ofekuje da tu preovlada MF ponaéahje‘IM I|. Isto tako
smo posmatrali i grani¢ne slufajeve kad d + » i x # 0 (3to od-
govara aproksimaciji molekularnog polja lSIVl) i x=0 35to
odgovara Izingovom modelu,

Rezultati su prikazani u priloZenim graficima, pri
Cemu smo zbog ogranidenog prostora izdvojili samo one bitne za
analizu. Grafici prikazuju N, <% i <s*> q funkciji tempera-
ture, ta¢nije u funkciji bezdimenzione promenljive kBT/I(O).
Prvo su pokazane obe grane re3enja na jednom primeru, a potom
su date vrednosti <% samo za fizidku granu resSenja 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 kj = n/2a
i ki = 0.

.
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N u funkciji kpT/I(0) za d =3 u sludaju
ki = w/2a
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S1.V.6. "Fizidko" i "nefizi&ko" redenje za <S?> u funkeciji

kT/0 za d = 3, x = 0,03 u sludaju ki = n/2a
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S1.V.7. "Fizi&ko" i "nefizifko" refenje za <S*> u funkciji
kT/0 za d =31 x=0.03 u sludaju ki m/2a
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S1.v.11l. <5% u funkciji k,T/I(0) za x = 0.05 i
d kao parametar
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S1.V.12. <8% 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,

0.

S1.v.13, <s% q funkciji k _T/I(0) u aproksimaciji MFA (&
za x = 0,01, 0.03 i 0.05 i & sluc¢aju x = 0 (Izingov model)

I
v

(Uvecana razmera)
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FORSE kx = n/2a
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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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Analizirajuéi dobijene grafike moZemo izvuéi sledede
0),

porast spontane polarizacije se odvija skokovito, tj. fazni pre-

zakljucke. U obe posmatrane aproksimacije (ki =n/2a i ki

laz je prve vrste. Potrebna je detaljna numeri&ka analiza jed-
na¢ine (V.12) da bi se ovaj zakljuak proverio u opftem sluda-
ju, ali smatramo da je ovaj rezultat posledica 4p - aproksima-
cije a ne posledica Tjablikovskog dekuplovanja. U prilog tome go-
vori ¢injenica da kad se u obzir uzmu svi delovi hamiltonijana,
dakle i oni zanemareni u 4p - aproksimativnom izrazu, fazni pre-
laz dobija viSe karakter prelaza II vrste. Vedéina 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 faznom prelazu I vrste, to bi zna-
€ilo da hamiltonijan 4P - aproksimacije bolje opisuje realnu
situaciju kod kristala KDP tipa. ) '

Za datu dimenziju, vrednost TC se smanjuje sa po-
rastom x. I'izicko objadnjenje je da tunelovanje pogoduje raz-
uredjivanju sistema, tako da sistem veé na nekoj niZoj tempera-
turi gubi uredjenost dugog dometa. Isto tako, kao posledica tu-
nelovanja, spinovi nikad ne mogu dostiéi potpunu paralelnu ori-
jentaciju, drugim re&ima osnovno stanje je samo delimi&no pola-
rizovano. &taviZe, kriva <s®*> koja odgovara veéoj vrednosti
X Jje uvek ispod krive za neku niZu vrednost x.

Sto se tife ponafanja sistema, pri promeni dimenzije,
T_. raste sa porastom d, $to se moZe objasniti porastom bro-
ja suseda, ¢ime jada interakcija koja teZi da sistem odr¥i ure-
djenim,

Navedene osobine se kvalitativno sla¥u sa rezultati-
ma drugih teorijskih i eksperimentalnih istraZivanja citiranih
u I i II glavi. NiZ%e demo videti da postoje kvantitativna nes-
laganja, kao posledica kratkode redova po x.

Interesantno je posmatrati graniéne sludajeve. Za
x = 0, IMTF prelazi u Izingov model. Kada se izvri&i ovaj prelaz
u jednaCinama (V.8), (V.9) i (V.11), dobijaju se jednadine koje
odgovaraju aproksimaciji molekularnoa polja za Izingov model.
Dekuplovanje Tjablikova je ekvivalentno MFA za IM |TII, HIII|.
Razumljivo je da kriva za <S8% u funkciji temperature, preds-
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tavlja gornju granicu svih krivih za <s?> koje su dobijene za
sludaj IMTF. U ovom sludaju, fazni prelaz je II vrste, kao sto
je dobro poznatc |HIII|,

Sto se ti&e grani&nog sludaja d » =, x # 0, ponaSa-
nje rezultata je bitno razli€ito, zavisno od toga da 1li se pos-
matra aproksimacija ki =0, ili ki = n/2a. Drugi sluéaj odgo-
vara aproksimaciji molekularnog polja za 4P efektivni hamilto-
nijan i fazni prelaz je ponovo II vrste. Kada se vrednosti funk-
cija od K zamene vrednostima u tadki kK = 0, dobijamo fazni
prelaz I vrste. Ako uporedimo rezultate dobijene za kona&ne
vrednosti d, vidimo da su vrednosti <s?> dobijene u slucaju
konadnih vrednosti d uvek niZe od odgovarajucde vrednosti u
grani&nom sluaju. ObjaZnjenje moZemo potraZiti u &injenici da
d + « implicira poveéanje broja suseda, Eto je ekvivalentno po-
vedavanju dometa interakcije, odnosno re$Savanju problema u ap-
roksimaciji molekularnog polja. S druge strane, aproksimacija
molekularnog polja, zanemaruje korelacije fluktuacfja, i samim
tim previZuje vrednosti za spontanu polarizaciju i temperaturu
prelaza |V 1}.

Ostaje jo¥ da uporedimo rezultate dobijene u dve ap-
roksimacije za izradunavanje funkcija od k u samousaglaSenim
jednacinama. Prvo, vrednosti za Tc, kao i vrednosti za <S%>
za isto T su uvek niZe za k = 0, u istoj dimenziji i za is-
to x. S druge strane, skok spontane polarizacije je uvek veci,
tj. prelaz ima izraZeniji karakter faznog prelaza I vrste. Iz
ovih dveju aproksimacija teZko je proceniti realnu situaciju
koja se javlja pri refavanju samousaglasenih jednalina, ali je
vrlo verovatno da bi se integracijom po celoj Briluenovoj
zoni, prelaz "izgladio", tj. da su karakteristike sistema negde
na prelazu izmedju karakteristika dobijenih u ove dve aproksi-
macije. ‘

Dosadada3nje razmatranje je bilo prvenstveno kvali-
tativno. Videli smo da je novi rezultat naSeg pristupa &injeni-
ca da model poseduje fazni prelaz I vrste. Karakteristike faz-
nog prelaza se kvalitativno slaZu sa drugim teorijskim istraZi-
vanjima. Svi ovi rezultati su pre svega posledica oblika efek-
tivnog hamiltonijana, Tjablikovskog dekuplovanja i eventualno

aproksimacije u kojoj izradunavamo funkcije od k. Sada éemo
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pokuSati da proverimo kvantitativno slaganje sa eksperimentalnim
rezultatima merenja na feroelektricima tipa KDP. Ovi rezultati
su dati u Tablici I.1. ,

Samim tim Sto je fazni prelaz I vrste, %to je realna
situacija, imamo opravdanje da poredimo nasSe rezultate sa eks-
perimentalnim. Ipak, imajuéi u vidu relativno grube aproksima-
cije koje smo izvrEili, ne mo¥emo zahtevati izuzetno veliko sla-
ganje, veé éemo se zadovoljiti procenom redova veli&ine odgova-
rajuéih parametara.

Nama na raspolaganju stoje odredjeni parametri koji
karakteriSu mikroskopske osobine sistema, ta&nije hamiltonijan. |
Da bi smo ih uporedili sa eksperinentalnim rezultatima, formi- |
racemo odredjene bezdimenzione parametre. Jedan bitan parametar |
je tzv. "oStrina" prelaza koja je okarakterisana odnosom

z
P(T)  <s®»T
P (0)
S

<s%> (0)

Vidimo da ovu veli&inu direktno nalazimo iz rezultata nafih pro-

racuna. i smo temperaturu merili u Lezdimenzionim promenljivim
kBT/I(O). Mi ne znamo 1I(0), ali zato je na parametar jo$ jed-
na bezdimenziona veli&ina x = F/I(0). Cksperimenti daju direk- '
tnu vrednost za R Sto se tide I(0) i M, njih obiéno nalazi-

mo uvodeci neku od aproksimacija pri re$avaniju jedna¢ina za IMTF,

Ovde cemo koristiti vrednosti dobijene "fitovanjem" eksperimen-

talnih podataka za aproksimaciju klastera |V I, v 2|, iz koje je
uzet podatak za F/k,T_  |F 2].

Vrednosti za <Sz>(TC)/<Sz>(0) su za slu€¢aj d = 3
date u Tablici Vv.1.

i * 0.01 0.03 0.05
I
Taklica V.1, k. = n/2a
s 0.14226 | 0.28304 | 0.37673
<s’>(TC)
<s?s (0 k. =0 0.18863 | 0.35803 | 0.46445
(0) i

Ako oStrinu prelaza izaberemo za osnovni kriterijum, vidimo da

vrednospi 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(O) i eks-
perimentalnu vrednost za [/k Tc, nalazimo x = O 19, Ovo je za
red velifine vecde od teorijske vrednosti.

Poredjenje se moZe izvr3iti i na drugi nadin. Pret-
postavimo da je data vrednost za x. Zko prema njoj odredimo
kBTC/I(O)' moZemo dobiti dobro slaganje, ali je tada o3trina
prelaza dva do tri puta niZa od eksperimentalne vrednosti.

Ovu kratku analizu mo%emo rezimirati na sledeéi na-
¢in. Sto se tide samog KDP kristala, vrednosti za x koje smo
mi koristili su mnogo ni¥e od realnih vrednosti. Zbog toga sla-
canje nasih rezultata sa eksperimentalnim, nije izuzetno dobro.
Kada su u pitanju drugi kristali iz ove grupe, slaganje je bo-
l1je u smislu da se veli&ine sla3u po redu velidine, iako nema
idealnog kvantitativnog poklapanija.

Treba imati na umu da smo se mi zadr¥ali samo na ¢la-
novima reda x? a s obzirom da su moguce i vece vrednosti x,
te8ko je olekivati bolje slaganje sa eksperimentalnim rezulta-
tima. Drugim redima, 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 oteZano &injenicom da se u velikoj vedéini radova demonstrira
pojava faznog prelaza II vrste, tako da je smisao temparature
TC druga¢iji. Ipak, izvrZidemo poredjenje sa rezultatima viso-
kotemperaturskog razvoja [Ol, Y1/, koji se obi¢no smatraju veoma
tatnim, Obe grupe autora su posmatrale vece vrednosti za x i

u moguénosti smo da izvrZimo poredjenje samo za x = 0.05. Za

d = 2, jedna grupa autora je odredila kT ./I(0) = 0.12 |y 1]
a druga grupa kBTc/I(O) = 0.14. Na8i rezultati za d = 2 su
0.17 (k. =0) i 0.19 (k = m/2a). Za 4 = 3, obe grupa autora

za prostu kubnu resetku doblja]u rezultat k R /I(O) = 0.18,

dok su naSi rezultati 0.19 (k = 0) odnosno 0 216 (k = n/2a).
Vidimo da na$ metod daje previéenu vrednost u odnosu na visoko-
temperaturski razvoj, a ni%u u odnosu na aproksimaciju moleku-
larnog polja |B10|. Ovo je op&fta karakteristika rezultata dobi-
jenih u RPA ili sli&nim postupcima. Uzrok leZi u tome da ovi me-
todi ura&unavaju deo uticaja fluktuacija, ali ne u potpunosti.

]
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Sada éemo detaljnije ispitati okolinu prelaza koris-
te€i ATR. U blizini ta&ke prelaza moramo koristiti ceo bozonski
red. Njega cemo uvesti u raépn koristeéi pomoénu GF definisanu
na bozonskom prostoru stanja. Ako se izabere pogodno dekuplova-
nje, ova funkcija daje isti zakon dksperzije kao i GF Pauli-ope-
ratora F(i,w) u aproksimaciji Tjablikova. U tom sludaju se moZe
uspostaviti veza izmedju ove dve funkcije. Procedura zahteva
neka dopunska objasnjenja u odnosu na dosadainje primene, mada
se karakteristine crte rauna sa kinematiékim nivoima javlja-
ju i ovde.

Pomoénu GF definifemo preko Boze-operatora

Ly (£) def <</l + ﬁ?(t)ﬁ?(t)lpg(O)/l + Ay (0)>> (V.17)

Ovde ﬁf(t) i ﬁ;(t) treba shvatiti kao simboliénu oznaku za
izraz (P. 3) definisan preko Boze-operatora., Ova GF ima dve
osnovne crte: moZe se povezati sa GF Pauli-operatora th(t), a
s druge strane jednostavno se izraZava preko bozonskih GF:
6?3(t) i ng(t) definisanih relacijama (IV.4a). Prvo ¢emo se
pozabaviti ovim drugim problemom.

Polaze¢i od identiteta na prostoru stanja bozonskog
broja popunjenosti, i koristeéi algebarske transformacije, mo-
Zemo pisati '

/1 + n?fvz = (1 + n})f? =

T
_ .o (=2)Y a4vtiav+d
L= ILoTore B k)

Sada se funkcija L?E(t) eksplicitno izraZava preko Boze-ope-
ratora kao

: +
<<By(t)|B3(0)>> -

L?E(t)

o \) .
= 2% ] T;i:E%TTﬁ;(t)“*lg?(t)“+2|55(0)>> ;

v=0

o

v+l {=2) Y

(-2)"
) 83(0) >> + <<v£073—I_TTT x

v 2
- <<By (t) T BY (0)V*
3 |v=01v + 1)! ¢
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v+l

2 (-2) "
2 iu + 1)! 83(0

)u+2 )u+l

By (£) V77 >>  (V.19)

+
x Bt(t) B;(O
Ovaj izraz pojednostavljujemo primenom Vikove teoreme |TII,

T III|. Kao i u prethodnoj glavi, zanimade nas temperaturski
nezavisni kinemati&ki nivoi, &to znaéi da pri dekuplovanju za-
drZavamo izraze tipa GDG, a zanemarujemo izraze tipa nGDG i vi-
Seqg reda.

U ranijim primenama |[T12, P12| je ovaj postupak bio
izveden "intuitivno", tako da smo smatrali za potrebno da celu
proceduru rigoroznije izvedemo.

Posmatrajmo drugi &lan sa desne strane jedna&ine
(V.19) (postupak sa treéim &lanom je potpuno analogan). Koris-
timo nezavisnost statisti&kog usrednjavanja i sumiranja po V.

o

v+1

Y
<« Ly e

V+2 B%(O)>> .

(-2)"

+
- W‘B?‘t’

v+1 vV+2, .+
t
By (t) 7 B5 (0)>>

Kada vr3imo kontrakcije (sparivanja) u vremenu ¢t, uvek preos-
taje jedan nesparen operator ﬁ?(t) koji sa operatorom ﬁg(O)
daje GF G?;(t). S obzirom da se ovaj nespareni operator moZe

izabrati na (v + 2) nadina, rezultat sparivanja je

v _(=2)" +V+1l v+l » (-2)" =Vv+1
\)'.z—_()T—-_rr-\’ T (v + 2)<B} B? >G—.f-§(t) Z W(\) + 2)!n x
- V= v+1
X Gyp(t) = Z (v + 2)(-2) Gyz (v.20)

gde smo koristili rezultat iz |T10{. Zbir prva tri €lana sa
desne strane je ;

Ve v+1

[1 - 2 Z (v + 2)(-2) ]G3 (t) =
v=0 g
v - v+l
= [1+ ] v+ 2)—2m VT Gy, (1) (V.21)
[ v£0 ] g
Uvodeéi oznaku y = -2n, moZemo izvesti sumiranje
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L] o0
v+1 d V+2 a y? 1
1+ ) (v + 2y =1+ = )Y =1 4 o e =
v=0 dy v=0 dY 1 y (1 - y)z
Kona&no, suma (V.21) postaje
1
——Gy (t) (V.22)
(1 + 2n)? *9

Ovaj radun vaZi pod uslovom uslovom da je n < 1/2. Kasnije fe-
mo videti da je u vedem delu oblasti definisanosti n ovaj us-
lov ispunjen. Mi ¢femo kao dodatnu aproksimaciju smatrati da je
ovaj uslov ispunjen uvek, ta&nije da je rezultat sumiranja jed-
nak (V.22) bez obzira da 1li je uslov ispunjen.

Poslednji &lan moZe da sadrZi sparivanje tri opera-
tora u razli¢itim vremenima. Pri primeni Vikove teoreme moZe-
mo da izdvojimo samo jedan operator ﬁ?(t) za sparivanje sa
ﬁg(O) ili kombinaciju ﬁ;(t)ﬁ?(t)ﬁ?(t) za sparivanje sa odgo-
varajucom kombinacijom u t = 0. U prvom sludaju se pomenuti
operator moZe izdvojiti na (v + 2) na¥ina sa leve strane, sto
daje

+v+1 \)+l>

@ v
< LT + 250

v=0

X

v _(=2)¥ +u+l_p+l
MR 2 LA i e L

Kombinacija tri operatora se moZe izvrZiti na (v + 2)(v + 1)¥2
na¢ina. Tako nalazimo

0o

(=2)" v+ 2) (v + 1)2_+v_ v

véo‘“ ¥ 1)1 ) By B> *

<

=2)" o+ 2) w4+ )% _4u
Lo ¥ D 2 % %%

X <
X <<Bj (t)By () By (t) | B3 (0)B} (0) By (0)>>
g g g
Ovakvim postupkom smo izbegli probleme mefanja dvostrukih suma.

Naime, svaka sumacija ostaje celo vreme unutar “"svog" znaka
srednje vrednosti. ‘
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Sredjivanjem dobijenih izraza nalazimo

T v+ 2)(-2) %"

v=0

G?-gb (k) =

— — 2 ]
= 4?:‘1 ;_?’ Gy (£) (V.23)
+ 2n

T 2 oI T B _
vgo(v + 2)(v + 1)2(-2n) v ZGF;(t)D?g(t)G?;(t) .

_ 2
_.————————Gfg(t)D};(t)G?;(t) (V.24)

(1 + 2n)®

Sabirajuéi (v.22), (v.23) i (V.24) nalazimo izraz za pomoénu GF
L?}‘t’ u aproksimaciji do ¢lanova reda GDG:

Lys (t) = Q,(H)G?}(t) + QZ(H)G?g(t)D?E(t)Gfg(t) (V.25a)
. — w2 o n
o, ()= Lt 40 + 8n A 8n” + 4n (V.25b)
(1 + 2n)*
= 2
2, (0) ==t (V.25c)
(1 + 2m) ¢

Slede¢i korak je povezivanje GF Pauli-operatora

F?+(t) sa pomodénom GF L?+(t). Racun femo takodje izvesti detalj-
nije. Polazimo od Jednac1ne kretanja GF L?+(t)

15;L?3(t) = 16(£)8ppK, +

+ << [/1 + ﬁ?ﬁ?,ﬁeff]|§3/1 + Ba>> | (V.26)
Ovde je
= <[/1 + ﬁrﬁr ’ 3#1 + n ] (vVv.27)

K, necemo eksplicitno izra&unavati, jer se bitna aproksimacija
upravo sastoji u tome da se X; zameni drugim, odgovarajuéim
izrazom. Vedu paZnju posvetidemo izrafunavanju komutatora koji
figuriSe u jedna&ini kretanja

(V1 + fyBp,m] = A+ By[B,, 0] + [A + Ay,01]5, (v.28)

-lllIIIlIlllIllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllll.‘
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Prvi komutator sa desne strane smo veé izradunali (III. 36). Kod izra-
éunavanja drugog ¢lana sa desne strane treba imati na umu da je
N? funkcija od n?, tako da vaZi |
ats = a+a
[/1 + 5y B2Bs] =63 3 [V + 8y, 818]

Vodeéi rafuna o relacijama ermitovosti, dovoljno je izra&unati
samo jedan komutator

[+ 8peB3] = oy [+ 58] -
= 83 3 [/T+ 5y, B3] = 63,2 (/1 + 8y, B)) £

Njega ¢emo izradunati delujuéi na odgovarajuéi vektor stanja ]n?>
Ako je N, neparan broj, rezultat je 0 zbog osobina operatora
A V2

f? . Za Ny parno nalazimo

~12

[/1 + ﬁ?pﬁ;lin?> = [v1 + ﬁ?,é?]f? [ny> =

b 4

i I
x (/1 + ﬁyﬁ; - ﬁ;/l ¥ ﬁ?)|n?> = (/ny + 2 - /ny + 1) |ny + 1>

Pod pretpostavkom n, >> 1, izraz u zagradi postaje

_ - 1, 1 - . 1
/Ny + 2 /h? +1 = /h? +1(1 + Som—ts = 1) = 0 + R(~2)
? /n?
Prema tome pokazali smo da pribliino vaZi relacija
(/1 + AipPy, H] = /1 + ﬁ?[p?,u] (V.29)
JednaCina kretanja (V.26) postaje
dL}.—»(t)
j—d— = 18(£) 8y 4K, +
SRS et
+ <</1 + Ay [Py, H] |31 + fiy>> (V.30)

Sada vrZimo “"aproksimaciju Tjablikova" po Pauli-ope-
ratorima, tj. aproksimaciju

A;AEA? -+ <§%ﬁ$>ﬁ? = E‘?ﬁr (V.31
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U duhu ove aproksimacije zanemarujemo poslednji &lan u jednadi-
ni kretanja

s | T o A e e ; -

igg<</l + n?P?IP;/l + fig>> = l§(t)6}'3K1 + [A - 2N x
A Y-, e =

x ;(1 - 5?,E)A?ﬁ]<</l + n?P?ng/l + fly¥> # (1 - 2N) x
e Y TR
x F;X};<</1 + n?PEIPE/l + n;>> B
R e L g
X <<y1 + ﬁ?i;-l-llg-;v/l + ﬁ-§>> (V.32)

Kao posledica dekuplovanja, javljaju se GF definisa-
ne istovremeno sa tri razlidita &vora, i to takve da se ne mogu
izraziti iz visih jednalina kretanja. Drugim re&ima,  gruba ap-
roksimacija naru$ila je translacionu invarijantnost. Nas cilj
je da u aproksimaciji Tjablikova dobijemo za GF L(%,w) isti
zakon disperzije kao i za F(i,w). Stoga &inec¢i opet gresku re-
da 1//5; zamenjujemo /I—I-E% sa /f—I—E#. Na taj nac¢in na-
lazimo sledeéu jedna&inu kretanja

ié%L?a(t) = 16(8)83 sk, + [4 - 2N ;(1 - 83, )Py 3y (6)

+ (1 - 280)r %x?$L3§(t) -

- N E§(1 - 6?13)(1 - 5?'7)(1 - 5$”)C?$IL73(t) (Vv.33)

Posle Furije-transformacije PO prostornim koordinatama i vre-
menu, lako se vidi da funkcija L(ﬁ,w) zadovoljava jedna&inu
istog tipa kao i F(E,w) ali sa drugadijim korelatorom. Zakon
disperzije je u oba sludaja isti. Ako primetimo da operator

/T + aPP'/T + & ima svojstvene vrednosti (1 + 2n), moZemo uves-
ti dekuplovanje funkcije LTE(t)

Lyz () = (1 + 2W)<<Py|PY>> (V.34)
fg g

Ovde smo u cilju procene opet posmatrali sve operatore na istom
¢évoru.

. n
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Posle ovog dekuplovanja, uofavamo da se funkcija
F(i,w) javlja u dve jednafine i daje isti zakon disperzije. Ovo
je mogucle ako se te dve jednaline poklapaju, tj. ako vaZi

K, = (1 + 2n) (1' = 2N) (V.35)

Prema tome procedura dekuplovanija (V.34) je ekvivalentna zameni
(V.35). U tom sludaju sva potrebna informacija je sadrZana u
jednacCinama za funkciju L(ﬁ,w) pod uslovom da se izvr3i aprok-
simacija (V.35). Stoga femo dalje posmatrati samo funkciju
L(i,w). Ako u jednalini kretanija (V.26) izvrSimo aproksimaciju
(V.35) i Furije- transformiSemo po prostornim koordinatama i

vremenu, nalazimo

> i (1 + 2n) (1 - 2N)
L(k,w) = 575°
g 0 = w, (k)

(v.36)

Ovde je mT(i) data izrazom (V.9). !

Prednost dobijenih izraza je u tome $to su sve veli-
¢ine izraZene preko Boze-operatora. Koristeéi relaciju (V.25),
moZemo L(ﬁ,w) izraziti preko funkcija G(i,w) 3: D(ﬁ,w)

L(k,w) = 9, (Mc(k,w) + 92(5)3; X
N

o zk j Idwldwzc(il,w,)G(iz,wz)c(i+§z-i,,w+wz-ml) (V.37)

177 2= -~

Transformacije kori3céene pri dobijanju gornjeqg izraza su analog-
ne sa transformacijama koriséenim pri analizi kinemati&kih ni-

voa u niskotemperaturskoj aproksimaciji. Konadéni rezultat je

Q, ()
G(k,w) = 1_ L(k,w)|1 - _ﬁ:___._L_x
Ql (n) L(k,w) N2
( >
X 4 z-k } deldsz(kl'ml)G(jEZ‘NZ)G(i+E2_illw+w2-wl) (v.38)
ll 2= -0

Za dalji rafun potrebno je da ispitamo vezu srednjeg
broja popunjenosti bozona n i srednjeg broja popunjenosti
Pauliona N. Polazeéi od ATR relacija, i vodeéi ra&una o aprok-~
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simaciji u kojoj mi radimo, nalazimo
oy =2 EPHLYHL, f (=2)° (o 4 gyt o B
veo (v F I vep ¥ ¥ 1T 1 + 27

5to se moZe iskazati na sledeéi na&in

n N

E:—_:) H:

1 + 2n 1 - 2/

=> (1 - 2N)(1 + 2n) =1 (vV.39)

Vidimo da se ovim postize pojednostavljenje izraza (V.36) za
funkciju L(E,w).

Ovu formulu moZemo jednostavno testirati. U aproksi-
maciji Tjablikova Q, =1, 2, = 0. Ovo je prema (V.38)

1

2z i

G (k,w) =L_(k,w) = . (V.40)

it T bid R
T
Koristecéi teoremu o spektralnoj intenzivnosti nalazimo
no= . (V.41)

w, (k) /0
e -1

§to prema (V.39) upravo daje rezultat aproksimacije Tjablikova.
Odavde vidimo da smo reprodukovali tra¥eni rezultat, tj. da je
izbor dekuplovanja (V.34) bio korektan.

Posmatrajmo opSti sluaj opisan jedna&inom (V.38).
Za nultu aproksimaciju biramo

(o) ,# 1 - 1
G (k w) = ——__L (k w) = x
" Q (n(o)) 4 Q{O)
x { 1 + 78lw - w0 @]} (V.42)

- (0} ;3
w W, (k)

Koristeci poznate integrale po w, nalazimo u sledecoj aproksi-
maciji G(k)(i,w):
(o)
L ede s
w - wt® (&) af°’ 49, (073

G(k)(i,w) =

N
al“
-

[w - w;O)(ﬁ)} X

1 1
NEE R+ el k) - Wl - w‘T°’(E+K2—izl)
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+ 2L 7 w4 w;°)(iz) - el ®) - (°'(E+§ RN (v.43)

) S

Ovde indeks o oznadava veli&ine izradunate u Tjablikovskoj
aproksimaciji bez uzimanja u obzir kinematid¢kih efekata. Iz ove
jednac¢ine moZemo u principu odrediti novu vrednost bozonskog
broja popunjenosti n, a preko njega i N, <s%> i <g* >.

Ocenimo doprinos kinemati&kih nivoa. Pre svega radi-
demo u kvazi€esti&koj aproksimaciji, tj. zanemaridemo &lan sa
d-funkcijom u jedna&ini (V.43). (U sludaju za koji éemo izvodi-
ti numeriéki proraéun, ovaj ¢lan je identi&ki jednak nuli.)
Tada se (V.43) svodi na

9(o)
(x) ,2 b 4 1 1 1
G (k,w) = === . [1 - -—_.0—— X
2n W - U);.O) (i) Q:o) 49(0)3 N2

(o)
w - 0%
x 7 T ]

ki ok, 0o+ w0 () - wlo) (k) - wlo) (k+k, k) (V.44)

Pretpostavimo da se izraz u srednjoj zagradi moZe napisati na
sledec¢i nadin:

e |

-3
5 (k0 = L. [ AR + B(K)] == (v.45)
w = w0 % (k) w - &K Q

Bozonski broj popunjenosti uz uradunavanje kinematidkih efekata
dat je sa

X2t e 1 1 A(k) 1
n = . {[ s BR)]
a(el N ; wlo @ - 3d
1 A (k) ) 1
(o) - (o) =Sh= Tt } V.46)
(%) /0 ®) - a(¥) wlk)/o _
e =k X ¢

a energija koja odgovara Kinemati&kim nivoima je upravo &(ﬁ).
Osnovni problem je reSavanje jednad&ine

afe)

__ﬂigl:_ ¥ BR) = § v et L
w = 3(k) 49{0) 3 yz2

_—J
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W - wéo)(i)
x z (Vv.47)

},,Zzw + wéo)(iz) - w;O}(Kl) - wio)(§+ﬁz-il)

U ovoj jednac¢ini se javlja viSestruki singularni integral. Sto-
ga pribegavamo istim aproksimacijama kao i u prethodnom racunu,
Znac¢i, 'funkcije talasnog vektora zamenjujemo njihovim vrednos-

tima izracdunatim u karakteristi&nimn tatkama Briluenove zone.

U tom sludaju visSe nema sumiranja po ﬁl i Ez, tako da se jed-

nacina pojednostavljuje
Q;o) w = wlfo!

AN T
+ B =1 = .
-~ (o) o ol
W W 49, W @, (V.48)
o
B=1 - 7o) A =0
49, 3

Kao $to vidimo u ovoj aproksimaciji, nema dodatnih energetskih
nivoa, ali je zato bozonski broj popunjenosti renormalizovan
jednim temperaturski zavisnim faktorom

qlo)
2 1
(1 - ) (V.49)
QI(O) 491(0)3 ew{J‘O)/o e i

n =

Vreme Zivota je beskona&no.

Koriste¢i jednadine (v.9), (V.10), (V.39) i (v.49),
izveli smo numeriéki proradun za slutaj a = 3. Rezultati su
prikazani na seriji priloZ¥enih grafika.

Najbitnija informacija je sadrZana na graficima koji
prikazuju temperatursku zavisnost spontane polarizacije <S%> .
UoCavamo da se kao rezultat ovog prilaza dobija fazni prelaz I
vrste. Ovo se u posmatranoj aproksimaciji i moglo o¢ekivati,
jer se uticaj kinematid&ke interakcije ogleda samo u renormali-
zaciji srednje vrednosti bozonskog broja popunjenosti, a ne u
pojavi novih energetskih nivoa. Samim tim poloZaj i vrsta faz-
nog prelaza su u potpunosti diktirani nultom aproksimacijom ko-
riséenom pri proradunu kinematidkih nivoa, a to je aproksimaci-
ja Tjablikova. Mnogo je bitniji podatak, da je skok polarizaci-
je na Tc mnogo manji, a sam hod krive polarizacije u funkciji

temperature visSe podsefa na fazni prelaz II vrste, Kakvo objas-
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Sl.V.lE? )ﬁ in y funkciji k T/1(0). Rezultati standardnog tret-

mana (N'°%/ j Rp(o ) i uz ura&unavanje doprinosa kinemati&kih efe-
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S1.V.16. <S* u funkciji
kinemati¢kih efekata za d

0.15 0.20

k T/I(0)
B 5
3 4 %

posle uradunavanja doprinosa
0.01 i 0,03,
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0.5¢ °
S .
NS~
NI
0.4
0.3 —_— ki = m/2a standardni rad&éun
- kl = mn/2a kin. efekti \
NS kl = 0. standardni radéun \
- k =0 kin. efekti \
\
\
\
0.2 \
| [y
0.1 \\ “'
’1
k 1
B
i I(0)
0.10 0.15 0.20 6.95

51.V.17. <S* u funkciji k,T/I(0) zad=314ix=0,03, Poredje-
nje rezultata standardnog tFfetmana i uz uraunavanje doprinosa
kinemati&kih efekata.
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.(;z\
0. 51
=
5.4
0.3
S k: standardni racdun
_______ - k, = m/2a kin. efekti WD
iz kl = 0 standardni ra&un \\
————— k, =0 kin. efekti \ Y
VA
.
Q.2 \
0.1¢
k T
B
T(0Y
0.10 0.15 0.20 0.25

S1.V.18. <s8% g funkciji k _T/I(0) za x = 0.03 i d » »., Pore-
djenje rezultata standardno& tretmana i uz uradunavanije dopri-
nosa kinemati¢kih efekata.
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S1.V.19. <8*> u funkciji k T/I(0), za Izingov model (x = 0).
Poredjenje rezultata standa dnog tretmana i uz uradunavanije
kineti¢kih 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 &lanova reda x2?I(0). Ako uo&imo us-
love pod kojima smo izveli proradun <S?> uz uradunavanje kine-
matitkih efekata, moZemo videti da su jedini delovi hamiltoni-
jana (III.27) koji daju doprinos u ovoj aproksimaciji, upravo
¢lanovi koji pripadaju H ge Drugim rec¢ima, moZemo tvrditi da
je prorafun u kome su uzete u obzir kinemati&ke interakcije ek-
vivalentan racdunu sa celokupnim hamiltonijanom IMTF u aproksi-
maciji linearnoj po n (zna&i zaklju&no sa &lanovima reda GDG)
i istovremeno kvadratnoj po x. Kako sa ovim hamiltonijanom

|5 1| treba odekivati 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 radunu osobina vezana za efektivni hamiltonijan, a ne ceo
IMTF. Uolavamo da rezultati dobijeni u grani&nim sludajevima,
potvrdjuju ovakvo objasnjenje, mada ostaje problemati&no kakav
je smisao kinematickih korekcija u sluaju Izingovog modela

(x = 0).

Mi smo naveli i grafike koji prikazuju pona$anije
<s’*>, NaZalost, informacija koju o njoj dobijamo ovom metodom
je nedovoljna da se njeno ponaSanje detaljnije ispita, jer us-
tvari imamo na raspolaganju samo jedan &lan razvoja po x. Ipak,
za razliku od MFA rezultata <S*> = 2x, mi dobijamo odredjenu
temperatursku promenu ove velifine. Iz gore navedenih razloga
smatrali smo da je teSko izvr3iti neku detaljniju analizu.

Rezimirajuc€i ukratko rezultate ove glave, moZemo zak-
ljuCiti sledede. Formulisali smo u temperaturski nezavisnoj ap-
roksimaciji teoriju kinematiékiﬁ efekata, na stroZijoj matema-
ti¢koj osnovi, i dobili rezultate koji mogu da poslu¥e kao osno-
va za dalja istraZivanja. Kao nultu aproksimaciju smo koristili
Tjablikovsko dekuplovanje GF i to je moguéi izvor kvantitativ-
nog neslaganja sa eksperimentom. Re$avanje samousaglafenih jed-

na¢ina je izvedeno u specijalnim slufajevima kada su funkcije

talasnog vektora zamenjene nijhovom vrednoZéu u jednoj po-
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sebnoj ta&ci Briluenove zone. Ovo umanjuje opS$tost zakljudka,
ali imamo osnova da verujemo da je ¢injenica da je fazni prelaz
I vrste osobina efektivnog hamiltonijana a ne nadina re3avanja
samousagla3Senih jednadina. Sé ovim hamiltonijanom smo uspeli da
kvalitativno reprodukujeno vedinu osobina feroelektrika tipa
KDP, a smatramo da je osnovni izvor kvantitativnih neslaganja

sa eksperimentom pre svega kratkoc¢a reda po x.
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UMESTO ZAKLJUCKA

Na kraju svake glave posvedene originalnom delu rada
mi smo rezimirali 3ta je uradjeno u toj glavi. Ovde €emo pokuZa- -
ti da stvorimo generalnu Zemu onoga Sto se ovom tezom Zelelo
postiéi a na onome ko &ita tezu je da proceni u kojoj meri smo
i uspeli.

Cilj nam je bio dvojak: da jedan novi formalizam za
dekuplovanje GF primenimo na jedan specifi¢an model, i da samim
tim doprinesemo istraZivanju samog modela. Red je o Izingovom
modelu u popre¢nom polju, koji je od =znatnog interesa za istra-
Zivanje niza materijala, dakle o veoma zanimljivom modelu, koji
je sa aspekta statistilke fizike interesantan i sam po sebi zbog
toga Sto je veoma jednostavan, ali istovremeno i veoma sadrza-
jan.

Nezavisno od modela, uspeli smo da metodiku o kojoj
je re¢ razradimo i rigoroznije zasnujemo nego %to je to bio do
sada slufaj. Potom smo ovu metodiku primenili na naf slu¢aj. Po-
kazali smo da u oblasti niskih temperatura moZemo da u granica-
ma nasih aproksimacija (pre svega ogranifava nas aproksimacija
po malom parametru x) reprodukujemo do sada poznate rezultate
u polaznoj aproksimaciji, dok smo iduéi korak dalje, utvrdili
egzistenciju dodatnih energetskih nivoa, ¢ije se prisustvo moZe
manifestovati upravo tokom krive polarizacije u funkeciji tempe-
rature,

U oblasti temperatura bliskih temperaturi prelaza,
dobili smo veé u nultoj aproksimaciji znadajan rezultat: fazni
prelaz je I vrste. Ovo se ne sla¥e sa teorijskim rezultatima
dobijenim za IMTF ali je skoro izvesno da je ova osobina posle-
dica naSe interpretacije IMTF, tj. selekcije odredjenih interak-
cija kao bitnih, To bi onda zna&ilo da je ova verzija modela
bliZa realnoj situaciji. S druge strane efekat kinemati&kih ni-
voa je takav da oni impliciraju prelaz II vrste jer je reé& up-
ravo o tome da se posmatra ponasanje celukupneg hamitonijana IMTF.
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Rade¢i na formulisanju teorije koja jo¥% uvek zahteva
niz aproksimacija, stalno se nametala misao da 1i je mogucde nafdi
neki druga¢iji pristup koji bi omogucé¢io da se izbegnu sve te
aproksimacije. Mislimo da odgovor le#i u rezultatu koji je nave-
den u Prilogu, gde je pokazano kako se u opsStem sludaju moZe
prikazati koren iz operatorskog reda preko drugog operatorskog
reda. Ovo je bila mala posledica rada na tezi, ali danas uvidja-A
mo da je ovo bitan rezultat i veé preliminarni ra&uni pokazuju
da je to pravi put kojim treba iéi pogotovo kada je re¢ o ispi-
tivanju niskotemperaturskih osobina. Namera nam je da u ovom
pravcu nastavimo rad.

Rezultati dobijeni u tezi omoguéuju proSirenje istra-
Zivanja na izra&unavanje korelacionih funkcija |p 7|, detaljniju
diskusiju ponasanja <S*> [L10| kao i generalizaciju na vise
vrednosti pseudo-spina (S > 1/2). ’

Kada je re¢ o primeni na realne sisteme, ne jednom
Smo naglasili znadaj spin-fonon interakcije |K11|. Stoga, plani-
ramo da istraZivanja nastavimo u tom smeru, jer se veé pokazalo
da tako dobijene hibridizovane ekscitacije mogu interagovati sa
kinemati¢kim nivoima i dati zanimljive rezultate.

Problem objasSnjenja postojanja trikriti&ne talke se
moZda moZe takodje tra¥iti u okviru ovog modela, ali je potrebno
preispitati nac¢in uvodjenja pritiska kao dodatnog parametra u
naSe jednadine.

Posmatrajucéi ovaj "zaklju&ak" u celini, izgleda kao
da je ova teza postavila viée'pitanja nego 3to je dala odgovora.
No da bi se postavilo pravo pitanje, treba bar nazirati odgovor.
A nauka moZe napredovati samo postavljanjem pravih pitanja.



PRILOG

BOZONSKE REPREZENTACIJE SPINSKIH OPERATORA

U ovom ¢emo 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 |TII|) nefemo insisti-
rati na svim detaljima, ve& nam je osnovni cilj da uka¥emo na
zna¢aj i pogodnosti reprezentacije Arganovi&a-To%ica (ATR)
|A 2| koju smo koristili u samom radu,

Sistem N spinova 1/2 ¢ije komutacione relacije
zadovoljavaju standardne komutacione relacije za operator angu-
larnog momenta [MII| deluje u 2N dimenzionom Hilbertovom (Hilbert
prostoru koji je direktni produkt N dvodimenzionih Hilbertov-
ih prostora koji odgovaraju pojedina&nim operatorima spina. Za
bazis unutar ovih prostora moieTo izabrati napr. zajedni&ke
svojstvene funkcije operatora g; 8 §;. Potpuno ekvivalentno
je uvesti umesto njih Pauli-operatore |[TII, TIII| koji takodje
deluju u dvodimenzionim prostorima stanja, a veza izmedju Pauli-
-operatora i spinskih operatora (samo za slucaj spina 1/2) je
data relacijama

83 + B} 8§ + Py §;»%—§;§m (P 1)

Osnovni problem koji treba razre3iti je sledeéi:
mogu li se spinskim operatorima pridruZivati odgovarajude kons-
trukcije Boze operatora koje daju ekvivalentne rezultate deluju-
¢i u prostoru stanja operatora broja popunjenosti bozona. Dru-
gim rec¢ima, ove kombinaciije deluju u Hilbertovom prostoru koji
je direktni produkt prostora stanja koji odgovaraju pojedinoj
vrsti Boze-operatora. Kako svojstvene funkcije operatora broja
popunjenosti ﬁ;5 = ﬁ%ﬁa uzimaju vrednosti n, =0,1,2,3,...,
jasno je da je osnovni problem ovog preslikavanja razlidita
dimenzionalnost ova dva prostora.

Pri ovom preslikavanju se uvek javljaju novi &la-
novi bozonskog hamiltonijana koji ne vode poreklo iz polaznog
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hamiltonijana, dakle iz dinamike problema, veé su posledica raz-
li¢itih komutacionih relacija spinskih i Boze-operatora. Ova
druga interakcija se naziva kinematidka interakcija, za razliku
od napred pomenute dinamidke interakcije.

Prve pribliZne reprezentacije

Blohova (Bloch)

P, =B, P =38 PP, = BiB,
m m m m m m m m

i HolStajn-Primakova (Holstein, Primakoff)

-~ A A ~

- 1
YTl BBy« Bp -3

imaju osnovni nedostatak 3to uvode tzv. nefizi&ka stanja. Kada

A Ad

A A ~ -+
B8 B = By

deluju u dvodimenzionom prostoru stanja, rezultati su tadni, ali
kinematifka interakcija prouzrokuje "izlazak" iz ovog prostora,
tako da viSe nije oZuvana relacija (§;)2 = 0.

Kao moguce re3enje Dajson |D 6| je predloZio neer-
nitsku reprezentaciju kojom je uspeo da ispita niskotemperatur-
sko ponaSanje Hajzenbergovog feromagnetika. Iako je u datom
sluCaju ova reprezentacija dala ispravan rezultat, ni ona nije
primenljiva u okolini faznog prelaza. 4

Reprezentacija Arganovi&a-To%ida |A 2| je prvobitno
formulisana za sluaj dvonivoske %eme eksitonskog sistema.
Polazna ideja je bila da se predpostavi slededa forma

By = (] B BB, B = dpt (P 2)

Ovaj izraz ima smisla samo ako operatori deluju u bazisu broja
popunjenosti bozona N . Kako je

AtVIV A A A a
svaki slededéi &lan reda ima svojstvenu vrednost jedaku nuli na
vedem podprostoru stanja sa Ny < v. Na taj na€in red moZemo
tretirati kao konvergirajuéi. Pod ovom predpostavkom, moZemo
iz uslova



125

v
o w d—2)
v ISV
Kona¢no moZemo pisati
© v
A _ Al/z,s ~ _ (..2) A4V y ~Ad _ ~ )+
i B Losore s o) e

Ovako definisani operatori zadovoljavaju sve komutacione rela-
cije, pravila suma kao i uslov (§$)2 = 0, a reprezentacija je
ermitska. _

Pokazana je pozitivna definisanost operatora Eﬁ
tj. pokazano je da njegov svojstveni problem ima sledeéa re3enja

-1 0 ' n, neparno
~ 1 N 1 _ i
1 1 B e (L .
5%—:—Tlnﬁ> n, parno

Odavde se lako vidi da je

“ 0 n» neparno

Nﬁ'“ﬁ’ = &

1 Ny parno

Prema tome, svojstvenom stanju |0>a broja popunjenosti Pauli-
-operatora ﬁm = ﬁ;ﬁﬁ odgovara skup svih stanja sa neparnom
vredno3cu N, dok stanju |1>$ odgovara skup svih stanja sa
parnim n. 1T 8.

Istovremeno uofavamo i nedostatke ATR. Jedan je
beskona&na degeneracija svojstyenih stanja. Ovaj problem je ne-
davno reSen (G 3, G 4| tako 3to je pokazano da se ceo prostor
bozonskih stanja moZ¥e razbiti na 2N dimenzione podprostore.
Tada se matrica koja predstavlja hamiltonijan javlja u obliku
blok matrice. Ako se na pogodan na&in uvede statisti&ka teZina
koja odgovara pojedinom bloku, onda statistic¢ka suma u termo-
dinamifkom 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. Predpostavljamo da se red moZ¥e
razviti na sledeéi na&in

v (=2)¥ a+vay - A+VAV
o+ orss 5% = 1 b B1V8; B 4)

Delovanjem na bazisne vektore Inm> mogu se koeficienti izra-
Cunati &lan po &lan. Za niskotemperaturski reZim, kada va¥i us-
lov 7 << 1, dovoljno je znati samo prve ¢lanove, dok u slu¢aju
visokih temperatura moramo koristiti ceo red (P 3) naprimer
uvodjenjem pomocéne funkcije, kao $to je to ovde radjeno.
PokuSaji da se odredi analiti¥ka forma koeficienata
bv, tek su nedavno urodili plodom. To su uradili A. Ivi€ i autor
K 9| i nezavisno od njih Goldhir¥ (Goldhirsch) sa saradnicima
|G 4| . Skicirademo prvi pristup.
Koristeéi osobine operatora f + problem se svodi
na odredjivanje koeficienata b reda sa slededom osobinom

n 1 0 n neparno
L vE=T - . 5
n parno
nivn + 1
Ako predpostavimo tri dobro definisana rada
-] 0 o0
A(x) = ) a x" B(x) ="} p " C(x) = ] c x"
n=0 7 n=0Q " n=0 7

onda iz uslova

B(xX)C(x) = A(x)

sledi

Za nalaZenije traZenog rezultata treba predpostaviti

2 0 Za n neparno
C(x) = ¢ a =
1

n!vn + 1

Za n parno
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Ovde zakljufujemo da je traZeni koeficient dat izrazom

b = (=1)V ir{2] 4 V) = (-1)" E et} (B &)
v Vi k=0 /2K + 1 2K Vi k parnovk + 1 k
a istovremeno dobijamo i procenu
2v-1
Ibvl ¢ S5 v > 2 (P 7)

Prvih nekoliko &lanova reda su

b, =1
b;"’-l
by = 31+ 2

by = "%(1 + /3)

a koristeci procenu (P 7) vidimo da je veé |bs| << 0.1.
Goldhir$§ i saradnici su ovaj isti rezultat izveli

na drugi nac¢in pretpostavljajuéi diferencijabilnost funkcija de-
finisanih na skupu celih brojeva definisanih na pogodan nacin.

ATR je razvijena i prvobitno kori¥cena u teoriji
Frenkelovih (®pexHens) eksitona, pre svega za korigovanje rezul-
tata tzv. "pribliZne druge kvantizacije" |T 9|, za istraZivanje ki-
nematiCkih nivoa |[P12| i eksiton-foton interakcije |H 5|. U teo-
riji Hajzenbergovog feromagneﬁika reprodukovan je Dajsonov re-
zultat |K16|, analizirani su kinemati&ki nivoi [T11| i proudava-
ne razliCite hibridizovane ekscitacije |D 7|. Ovim radom smo po-
kazali da se metod uspefno moZe koristiti i u teoriji feroelek-
tri¢nih fenomena.

ATR je predloZena kao alternativa formalizmu
Hubarda-Stratonovi&a (liubbard, CtpatoHoeuy) |H 7| za formulisa-
nje LGW funkcionele |G 3| kvantnih sistema. Mogquéa je generali-
zacija na slucaj opSteg spina, tj. date su bozonske reprezenta-
cije za tzv. kvazi-Pauli operatore.

Izradunavanje koeficienata bv omoguéiée da se do-
men primenljivosti ATR znatno prosiri, i prvi poku3aji koji su
do sada vr¥eni u tom pravcu u oblasti niskih temperatura ukazu-
ju da su moguénosti zaista velike.
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ABSTRACT

The present thesis is devoted to the dev~loprnent 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
(IMTFr), with particular emphasis on the description of ferroe-
lectric properties of KDP, while the next chanter 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 ~S* and (s - gz)éx_ This can not be
done exactly, so we introduce the first approximation: the dimen-
sionless quantitites are calculated up to x?, and the enerqgy up
to x?I(0), where x = l/I(0) 4is 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 <§%> and <§%> (I11.35) fepresents the basis for subse-
quent calculations.

In the Chapters IV and V we have appolied 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-To8i¢ representation (ATR). We have discussed the
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energy of elementary excitations at T = 0K, reproducing Pfeuty$
results |P 6|. The low-temperature expansion of <§%> gives a
term proportional to T¥ and all higher terms up to T? already
in the harmonic approximation, while the contribution of the an-
harmonic terms gives rise to terms T2 and T?. 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 auxillary 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 we are
left with boson’s GF only. As the zero-order approximation,we
performed Tyablikov decoupling of Paulion”’s GF. The self-consis-
tent ecuations were solved numerically, with results of integration
Over Brillouin zone substituted with the values of functions cal-
culated in one particular point (ki = 0 or ki = n/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 Hamiltonian), the transition tends to a second -

- order one, indicating that the type of the transition is the
property of the approximate Eamiltonian introduced in Chapter III.

In the Appendix, a review of boson representations
for spin-operators is given, with the emphasis on Agranovich-
-To$i¢ representation. A new approach to this representation is
proposed.

The thesis contains 137 rages, 25 figures and 172
references.
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