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Uvod

Prvi navodi o postojanju superprovodne faze u jedinjenju LaOFeAs pojavili su se 2006.
godine sa poprilicno niskom kriticnom temperaturom, od oko 3 K [1]. Kasnije, tacnije 2008.,
otkrivena je superprovodnost na temperaturi 7, = 26 K u ovom jedinjenju dopiranom fluorom,
LaO,_,F,FeAs. Ovo je pokrenulo veliki broj istrazivanja na ovom tipu materijala i ubrzo
su otkrivena jedinjenja sa visim kriticnim temperaturama (CeO;_,F,FeAs sa T, = 41 K;

PrO,_,F,FeAs sa T, = 52 K i konacno SmO;_,F,FeAs sa T, = 55 K ).

Svi navedeni materijali i jedinjenja pripadaju grupi takozvanih zeljeznih pniktida, ili oksip-
niktida u sluc¢aju prisustva kiseonika. U opstem sluc¢aju ova se jedinjenja mogu predstaviti u
obliku ReOFeAs, gde Re predstavlja atom elementa iz grupe retkih zemalja kao $to su lan-
tan, La, ili gadolinijum, Ga. Ubrzo nakon otkri¢a superprovodnosti kod oksipniktida, ona
je pronadena i kod obi¢nih pniktida (jedinjenje BaFesAsy). Superprovodnost su pokazala i

jedinjenja kod kojih je alkalni metal barijum zamjenjen kalcijumom ili stroncijumom.

Ova jedinjenja, kada su nedopirana, su antiferomagneti. Prve naznake o postojanju mag-
netnog uredenja u ovom tipu materijala dala su merenja elektricne provodljivosti i magnetne
susceptibilnosti koja su pokazivala anomalije u blizini 7" = 150 K [2]. Na ovim temperaturama
dolazi do strukturalne promene iz tetragonalne u ortorombi¢nu fazu. Pretpostavljalo se da sa
ovom promenom mora doéi i do promena magnetne faze. Do promene magnetne faze zaista
i dolazi, ali na nesto nizim temperaturama, oko T = 137 K. Rezultujuée magnetno uredenje
je antiferomagnetna promena feromagnetnih lanaca, odnosno takozvana “stripe”ili kolinearna
faza. Ovo je dosta drugacije od bakarnih superprovodnih materijala koji imaju obi¢nu antife-
romagnetnu strukturu u nedopiranoj fazi. Za razliku od njih, takode, zeljezni pniktidi su losi

metali, dok su kuprati Motovi izolatori.
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Slika 1: Fazni dijagram dva zeljezna pniktida

Ipak postoji neka analogija izmedu ove dve vrste visokotemperaturskih superprovodnika.
I kod jednih i kod drugih do superprovodne faze se dolazi dopiranjem osnovnih jedinjenja.
Dopiranje i kod jednih i drugih unistava magnetno uredenje. Tako u oba sluc¢aja superprovodna
faza se nalazi u blizini antiferomagnetne faze i zbog toga se sumnja da se superprovodnost

uspostavlja usled interakcije elektrona sa magnetnim fluktuacijama.

Fazni dijagram prelaska iz antiferomagnetne u superprovodnu fazu je dat na slici 1. Na
slici levo vidimo fazni dijagram za jedinjenje CeO;_,F,FeAs u odnosu na temperaturu i udio
fluora u jedinjenju. Primecuje se gladak prelaz iz antiferomagnetne u superprovodnu fazu, sto
ukazuje na fazni prelaz drugog reda. T predstavlja Neelovu temperaturu, 7, kriticnu tempe-
raturu za superprovodno stanje, a crveni kruzi¢ temperaturu strukturalne promene. Na desnoj
slici imamo fazni dijagram za jedinjenje LaO;_,F,FeAs sa istim parametrima. Za razliku od
prethodnog slucaja vidimo nagli prelaz iz antiferomagnetne u superprovodnu fazu, sto odgovara
faznom prelazu prvog reda. T i T, imaju ista znacenja, dok Ty predstavlja temperaturu struk-
turne promjene. U oba slucaja vidimo da superprovodnost pokazuje maksimalnu temperaturu

za odredene koncentracije dopiranog elementa.

Sva jedinjenja iz grupe zeljeznih pniktida se sastoje od negativno naelektrisanih ravni FeAs,
koje se smjenjuju sa pozitivno naelektrisanim ravnima koje sadrze ostale elemente. Iako ovo
predstavlja dosta veliku slicnost sa ve¢ pomenutim kupratima, postojanje jake nezavisnosti

dvodimenzionih struktura u okviru jedinjenja, za razliku od kuprata, kod pniktida nije zane-
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marljiva interakcija izmedu slojeva, odnosno ravni. Zbog toga za pniktide je mnogo bolji izbor

trodimenzioni model.

U ovom radu ¢emo se posvetiti proucavanju Hajzenbergovog .J;, — Ji, — Jo modela u dve,
odnosno tri, dimenzije u prisustvu anizotropije. Cilj nam je ispitati kakav i koliki uticaj ima
postojanje parametra anizotropije na neke fizicke veli¢ine, poput magnetizacije, kriticne tem-
perature itd. Hamiltonijan ¢e biti analiziran pomoc¢u dvije metode. Prvi metod koji ¢emo
koristiti je “bozonizacija” Hamiltonijana preko Holstajn-Primakovljeve transformacije pri ¢emu
se zadrzavamo samo na kvadratnim ¢lanovima (“linear spin wave theory”, LSW teorija). Kao
drugi metod koristimo spinski formalizam u okviru aproksimacije slu¢ajnih faza (“random phase
approximation”, RPA). Pri analizi oba modela koristi¢emo Grinove funkcije kako bismo dobili
izraze za magnetizaciju, kriticnu temperaturu, brzine spinskih talasa... Uradi¢emo numericku

analizu dobijenih rezultata i uporediti ih sa dostupnim eksperimentalno dobijenim vrednostima.



Glava 1

Pniktidi i1 teorijski modeli

1.1 Kristalna struktura pniktida

Pniktidi su jedinjenja koja sadrze atome iz azotne grupe elemenata u koju spadaju azot,
fosfor, arsen, antimon i bizmut. Ime su dobili od gréke reci pnigein Sto znadi gusiti, sto je
inac¢e osobina molekularnog azota. U daljem tekstu kada kazemo pniktidi najces¢e mislimo na

arsenide zeleza koji poseduju superprovodne osobine na relativno visokim temperaturama.

Posmatrajuci pniktide, najvisa kriti¢na temperatura, pri prelasku u superprovodno stanje, je
nadena kod zeleznih oksipniktida, jedinjenja oblika ReOFeAs, gde Re stoji za retke zemlje. Sva
ova jedinjenja na sobnoj temperaturi imaju tetragonalnu strukturu sa P4/nmm prostornom
grupom. Njihova kristalna struktura se sastoji od FeAs slojeva usendvicenih izmedu LaO
slojeva. FeAs sloj je ustvari sastavljen od tri bliske ravni: jedne, kvadratne, koja se sastoji od
atoma zeleza i koja se nalazi izmedu dve ravni sastavljene od As atoma. To znaci da je svaki
atom zZeleza okruzen tetraedrom arsenovih atoma. Ukratko, sloj FeAs je sastavljen od FeAsy
kompleksa. Udaljenost izmedu slojeva FeAs i LaO iznosi 1.8 A. Na slici 1.1 je prikazana
struktura jedinjena LaOFeAs, kao i dvodimenzioni prikaz FeAs sloja. Tamne i svetle tacke

na slici b predstavljaju arsenove atome ispod i iznad ravni u kojoj se nalaze atomi Zeleza.

U tabeli 1.1 su dati parametri reSetke za neka jedinjenja iz grupe ReOFeAs. Kao sto vidimo
iz tabele, tetragonalna celija ovih jedinjenja je jako izduzena Sto je uzrok pojave anizotropije u

svim fizickim veli¢inama ovih jedinjenja. Takode, to objasnjava i kvazi-dvodimenzionu prirodu

4
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Slika 1.1: Kristalna struktura LaOFeAs [16]

ReOFeAs La Ce Nd Pr Gd Sm
T. [K] 41 41 51.9 52 53.5 55
aA 4.035 3.996 3.940 3.925 3.940
cA 8.740 8.648 8.496 8.595 8.496

Tabela 1.1: Vrednosti kriticnih temperatura i parametara resetke za neka jedinjenja zeleznih
oksipniktida

elektronskih stanja. Prvi susedi atomima Zeleza su atomi arsena tako da se sva izmenska

interakcija izmedu dva atoma zZeleza odvija posredstvom atoma arsena.

1.2 Hajzenbergov model

Za istrazivanje kinetickih svojstava i interakcije medu elektronima, kao veoma dobar a jed-

nostavan, pokazao se Habardov model. On je oblika:

H=—t Z (CZT,SCJ;S +h.c)+U Z CI’TCZ'7¢CI’¢C¢7¢ — 1 Z c;r’sciys (1.1)
(i.5).s i irs
Ovde su cj,scjys kreacioni i anihilacioni operatori elektrona sa spinom s = 1,], t je integral

prelaza elektrona sa ¢vora na ¢vor, dok je U > 0 Kulonovo odbijanje elektrona na istom ¢voru,a

1 je hemijski potencijal. Habardov model se moze perturbativno tretirati u dva grani¢na slucaja:
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e granica slabe kulonovske interakcije U < t. U ovom slucaju se koristi standardna teorija

perturbacija kako bi se doslo do rezultata i

e granica jake kulonovske interakcije, atomska granica, U > t. Ovde se koristi pogodna

transformacija kako bi se dobio poznati t — J model.

Teskoce sa ovim modelom se javljaju pri vrednostima kulonovske interakcije U ~ ¢, odnosno
gde se ne javlja mali parametar i gde nije moguée primeniti teoriju perturbacija. U toj oblasti

parametara rezultati se dobijaju ekstrapolacijom dva ranije navedena granicna slucaja.

Ponovo se vratimo na analogiju sa superprovodnim kupratima. Kod njih se izu¢ava model
jake kulonovske interakcije. Eksperimenti sa zeleznim pniktidima su pokazali da je kod ove
grupe jedinjenja uticaj kulonovskog odbijanja manji nego kod kuprata. Jacina kulonovskog
odbijanja kod ovih materijala je procenjena iz raznih eksperimenata na U = 2 eV, §to je
uporedivo sa Sirinom zone (W = 4 eV)[3]. Drugi proracuni su davali nesto vece ocekivane
vrednosti za Kulonovsko odbijanje, ali i dalje uporedive sa Sirinom zone. Takode, pokazano
je da je za pniktide sa osnovom arsena kulonovo odbijanje mnogo vaznije, nego kod onih sa

fosforom kao osnovom.

Ovim rezonovanjem mozemo zakljuciti da se navedena jedinjenja opisuju drugim slucajem
Habardovog modela. Za U — oo, teorijom perturbacija, od Habardovog modela mozemo dobiti

Hajzenbergov model:
H=7Y 55 (1.2)
2%

gde su §” vektorski spinski operatori, a J = 4t*>/U parametar izmenske interakcije. Za gvozde
Fe spin moze imati vrednost S = {0, 1,2} i zbog Hundovih pravila ocekivali bismo vrednosti
spina S = 2. Ipak ova vrednost spina bi davala mnogo veée vrednosti magnetnog momenta
nego sto pokazuje eksperiment. Kako ni S = 0 nije u saglasnosti sa eksperimentom, jer daje

mnogo manje vrijendsti magnetnog momenta, uzimamo da je spin jednak 1.

U slucaju da je J iz Hajzenbegovog modela veée od nule J > 0 imamo antiferomagnetni

model i na temperaturi 7" = 0 K imamo tzv. Nelovo stanje, slika 1.2.
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Slika 1.2: Nelovo stanje

Svi susedni spinovi su antiparalelno usmereni. Tako mozemo citavu resetku podeliti u dve
podresetke u kojima su svi spinovi okrenuti u istom smeru. Interakcija postoji samo izmedu

najblizih suseda, tj. samo izmedu spinova u razli¢itim podresetkama.

Drugi slucaj je, naravno, da je J < 0 i to je feromagnetni model. Na apsolutnoj nuli
imamo feromagnetno uredeno stanje u kome su svi spinovi usmereni u istom pravcu. Za razliku
od antiferomagnetnog sluc¢aja osnovno stanje feromagneta je identicno kvantno-mehanickom

osnovnom stanju.

Nakon sto je eksperiment neutronske difrakcije pokazao kakvo je zaista magnetno uredenje
u pitanju, dosla je i teorijska potvrda sa pretpostavkom da frustracije u magnetnom uredenju
mogu biti uklonjene tako sto se dozvoli distorzija kristalne resetke. Ukoliko sa J; i J3 ozna¢imo
parametre interakcije izmedu prvih, odnosno drugih suseda, mozemo dobiti dve vrste osnovnog
stanja. Naravno, govorimo o sluc¢aju kada su obe ove interakcije antiferomagnetnog tipa. Kada
je J1 > Jy nastupa Nelovo stanje, sto je poprilicno ocigledno jer se prvo pokusava ispuniti uslov
da svi prvi susedi imaju antiparalelne orijentacije spinova. U drugom slucaju, kada je J; < Jo
nastupa drugo antiferomagnetno stanje, kolinearna faza, jer atomi gvozda, koji su drugi susedi,
pokusavaju zauzeti antiparalelne orijentacije. Ova konfiguracija spinova je prikazana na slici

1.3 b.

Naravno ovo dovodi do frustracije magnetnog sistema posto sprecava antiferomagnento
uredenje izmedu najblizih suseda. Ranije je bilo uoceno da se ovaj problem pravazilazi pojavom
distorzije kristalne resetke, odnosno promene parametara kristalne resetke. U ovom slucaju do-
lazi do promene tetragonalne strukture u ravni, ¢ime efektivno prestaje da postoji jedinstveno

J1. Eksperimentalno izra¢unata energija i njeno uporedivanje sa teorijski izracunatom iz mo-
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Slika 1.3: a) Nelova i b) kolinearna faza

dela J; — J5 dala je odnose izmedu ove dve interakcijske konstante. Dobijeno je da vazi 2.J5 > J;

Sto takode predstavlja potvrdu kolinearnog uredenja u osnovnom stanju.

Slucaj distorzije originalne tetragonalne resetke mozemo posmatrati preko promene ugla -,
koji uzima vrednost 90° u nefrustriranom slu¢aju. U ovom sluc¢aju udaljenost izmedu atoma
Fey i Fey se smanjuje, dok se izmedu Fe; i Feg povecava. Interakcijska konstanta J; postaje
veca u a pravcu, dok se smanjuje u b, Sto je prikazano na slici 1.4. Predstavimo ovo matematicki
kao Ji, = J; + 0, odnosno Jy, = J; — 0. Ovom smenom se ukupna unutrasnja energija kri-
stala smanjuje Sto predstavlja potvrdu stabilnog stanja u kolinearnoj fazi. Teorijski proracuni
u okviru aproksimacije lokalne gustindﬂ (LDA teorije) daju vrednost ugla v = 91°, dok ek-
speriment ima v = 90.3° [2]. Dakle, kompeticija dva interakcijska integrala J; i Jy, dovodi do
ortorombi¢ne promene ravanske kristalne strukture jedinjenja LaOFeAs sto omogucava pojavu

uredene antiferomagnetne kolinearne faze.

Kao sto smo ve¢ rekli kuprati se dobro opisuju ravanskim strukturama, odnosno dvodi-
menzionim (2D) modelima. U pniktidima to nije slu¢aj, posto interakcija izmedu ravni nije
zanemarljiva. Zato u Hajzenbergov model moramo ubaciti ¢lan koji opisuje interakciju izmedu
ravni. Kako je i ona isto antiferomagnetnog karaktera, atomi ¢e zauzimati kolinearan poredak

i u ravnima koje sadrze z osu.

Pored ovih ¢lanova uveséemo i ¢lan spinske anizotropije ili anizotropije lake ose, v > 0.
On vodi na zavisnost magnetnih osobina od pravca. Laka osa predstavlja pravac u prostoru

duz koga je lakse namagnetisati materijal. Oba smera tog pravca su podjednako moguca.

LLDA teorija pretpostavlja da u svakoj tacki molekula gustina energije odgovara onoj vrednosti koju bi u
toj tacki imao homogeni elektronski gas ¢ija gustina elektrona odgovara elektronskoj gustini u toj tacki
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Slika 1.4: Ukupna energija po ¢eliji u zavisnosti od ugla v za razlicite vrste uredenja

Spinska anizotropija je uslov za pojavu histerzisa i bez nje Hajzenebergov model bi opisivao

superparamagnetik umjesto feromagnetika.

Kao poslednji korak uvodimo ¢lan jednojonske anizotropije ili magnetno-kristalografske ani-

zotropije.

Osnovno stanje klasi¢nog antiferomagneta je, ve¢ pomenuto, Nelovo stanje koje je inva-
rijantno samo na rotacije oko z ose (odnosno oko Nelovog vektoraﬂ duz kojeg postavljamo z
osu). Nelovo stanje nije osnovno stanje kvantnog antiferomagneta. Kvantni antiferomagnet ima
osnovno stanje koje se odlikuje kvantnim fluktuacijama, za razliku od Nelovog. Sada je po-
godno transformisati Nelovo stanje u feromagnetno, odnosno preci u lokalni koordinatni sistem.

To radimo pomocu unitarnog operatora Upg:
Us = [] exp[~inS5(B)] (1.3)
meB

Ovaj operator rotira spinske operatore podresetke B za ugao 6 = 7 oko S, ose. Ova transfor-

macija uvodi jedinstvenu osu kvantizacije sto pojednostavljuje kasnije racune. Transformacije
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spinskih operatora su oblika:
(B) (1.4)

Posto éemo hamiltonijan izrazavati preko operatora S, potrazimo i ove operatore u lokalnom

koordinatnom sistemu:

Si(B) = S5(B) (1.5)

H=tu [5 (S5 (8, 5, (B S%F(A)S;XM(B))—ngé(A)S§+Xlz(B)]+
7, Mz
J 1/ A N o
71b d {5( F(A)ST 5 (A)+55(4) ﬁ+xly<A>> +nSﬁ(A)Sq+X1y(A)+(A—>B)] +
A1y

(1.6)

Velicine Jy, i Jy predstavljaju konstante izmenske interakcije u ravni, duz x, odnosno y pravca.
One su antiferomagnetnog, odnosno feromagnetnog karaktera. Konstanta interakcije J. u
pravcu z ose je antiferomagnetnog karaktera, bas kao i J; koja predstavlja interakciju izmedu
drugih suseda. Velicina n = 1 + 9, gde je 6 parametar spinske anizotropije, je, za razliku od
ostalih, bezdimenzioni broj. Poslednja konstanta interakcije je D > 0 i ona je parametar jed-
nojonske anizotropije. Vektor 77 je vektor polozaja ¢vora n u kristalnoj resetki, dok su vektori
Xi, gde je i € {z,y, 2z} vektori izmedu najblizih suseda u odgovaraju¢em pravcu. XQ je vektor
izmedu drugih suseda. Konacno, S (A), odnosno § (B), su operatori spina u prvoj (drugoj)

podresetki kristala.



Glava 2

Dvodimenzioni Hajzenbergov model sa

J1a — J1p — Jo Interakcijom

Kao sto smo videli postoje odredene analogije izmedu superprovodnih kuprata i zeleznih
pniktida. Posto se kuprati ve¢ opisuju pomoc¢u dvodimenzionih modela, postavlja se pitanje da

li je mogu¢ isti pristup pri analiziranju zeleznih pniktida.

2.1 Bozonizacija i LSW pristup

Posmatrajmo kristal magnetika u termodinamickoj ravnotezi i izaberimo proizvoljan ¢vor u
njemu. Sada spin na tvom ¢vor otklonimo iz polozaja koji predstavlja minimum energije. Usled
interakcije sa okolnim spinovima doci¢e do promene orijentacije spina i na okolnim ¢vorovima.
Ovaj poremecaj pocec¢e da se prenosi kroz Citavu zapreminu kristala u obliku talasa. Ovakve
talase nazivamo spinskim talasima. Energija ovog talasa predstavlja energiju pobudenja origi-
nalnog spina i dobija se tako sto frekvenciju ovog talasa ws(lg) pomnozimo sa konstantom h:
es(k) = hwy(k). Prema talasno-cesticnom dualizmu mozemo ovaj talas povezati sa Gesticom
iste energije i impulsa: p'= hk. Ovu cesticu zovemo magnon. Kako su spinski talasi i magnoni
pobudenja bozonskog tipa, logi¢no bi bilo pretpostaviti da ih mozemo predstaviti bozonskim

operatorima.
Postoji vise metoda kojim se moze izvrsiti “bozonizacija” hamiltonijana koji sadrzi spin-

11
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ske operatore. U ovom radu ¢emo koristiti Holstajn-Primakovljevu transformaciju. Spinski

operatori na ¢voru ¢ su dati ralacijama:

A

S =v25(1 - —aégi)l%

/\+/\‘
S =2Saf (1 - “;—;Z)I/Z (2.1)

SF =S —afa

3 3

_l’_

Naravno, jasno je da su a; i a; bozonski operatori za koje vaze komutacione relacije:

[as, A;r] =0y 1 a0 = [&T,&;] =0
Moze se pokazati da komutacione relacije za spinske operatore ([S;, S’j_ | = ZS’fém, (S, 5']2] =

:FSféi,j) vaze i u ovoj reprezentaciji. Dalje, primeti¢emo da iako svojstvene vrednosti operatora

+

a; a; mogu biti 0,1, 2, ..., svojstvene vrednosti operatora S* moraju uzimati vrednosti iz skupa

+

{=5,-S+1,...,0,...,5}. Ovo uvodi ogranicenje za svojstvene vrednosti operatora a; a;:

aia; <28 (2.2)

Odavde vidimo da je ova transformacija bolja za sisteme sa $to ve¢im S ili kada imamo veoma

niske temperature, tj. kada je broj ekscitacija mali.

Pojava kvadratnog korena u relacijama koje opisuju transformaciju spinskih operatora moze
da veoma zakomplikuje dalji racun. Zato se u praksi kvadratni koren razvija u red po argumentu
a;a;/2S. U nasem radu ¢emo zadrzati samo prve ¢lanove razvoja tako da su izrazi za spinske

operatore u bozonskoj reprezentaciji oblika:

SH(A) = V2Sas,  SH(B) = V2Sbs

n

S—(A) =V2Sat,  S5(B)=+2Sb} (2.3)

n

Hamiltonijan (1.6) o¢igledno opisuje trodimenzioni sistem. Kako bi ga sveli na dvodimenzioni

stavi¢emo J,. = 0. Pored toga izostavi¢emo i ¢lan koji opisuje jednojonsku anizotropiju (D = 0).
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Dvodimenzioni (2D) hamiltonijan je oblika:

(2.4)

Zamenimo spinske operatore bozonskim prema relacijama (2.3) i zanemarimo ¢lanove oblika
atanata, (proizvode Cetiri operatora). Zanemarivanjem cClanova Cetvrtog reda, mi ustvari
zanemarujemo procese rasejanja spinskih talasa, pa se ova aproksimacija zove i “linear spin
wave” (LSW) aproksimacija. Sada ¢emo preéi u impulsnu sliku, odnosno, izvrsiéemo Furije

transform bozonskih operatora:

1 ~ 'E.* . + ]- At ,'];.*
ap = —— are™" 1 ar = —— ate T 2.5
/NZ k n /Ng k ( )

gde je N broj elementarnih celija ili broj magnetnih jona u jednoj podresetki. Konacno, ha-

miltonijan (2.4), u impulsnom prostoru je oblika:

Map = By + 3 [ Agplatay + bbg) + Byt + he)| (2.6)
i
gde su:
Ey = —25’1(J1a — Jip) N — 48 Jo N (energija osnovnog stanja) (2.7)
Ay =25 <77(J1a —Ju) + Jmf“,é) + 2J2> (2.8)
By =28 () + 255 (2.9)
Velicine Vg), Vi%) i I',z su definisane slede¢im izrazima (z; (i = x,y) je broj suseda u tom praveu,
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a 2y je broj drugih suseda):

22

’yi,—f = Z_z Z 1M = cos a;iNi; Top=— Z ™2 = cos kya cos k, (2.10)
i Ao

Definisimo Grinove funkcije za operatore ay i b i
(2.11)

Uradimo sada jednacine kretanja za ove Grinove funkcije kako bismo dobili njihove konkretne

oblike. Nadalje, za konstantu h uzeé¢emo da je jednaka 1. Dobijeni sistem jednacina je oblika:

i
— BGb = —
WOREE 2w (2.12)

a b
BQEGE,(}',E + (E + A2E)GE,Q’,E - 0

(E - AQE)G

e
k,q,E

Izraze za Grinove funkcije dobijamo resavanjem ovog sistema jednacina. Koristicemo dobro

poznato Kramerovo pravilo. Elementarna pobudenja definisu polovi Grinovih funkcija:

E(k) = +/A%. - B (2.13)

sa ve¢ definisanim izrazima za A,z (2.8) i B,z (2.9).
Usrednjavanjem izraza za S* operator u (2.1), za magnetizaciju sistema mozemo pisati:

(5%) = § — (a*an) (2.14)

Korelacionu funkciju (a; ax) mozemo dobiti iz sprektralne teoreme o Grinovim funkcijama:

. 0=kgT (2.15)

(k, E +ie) — Gk, E — ie)
7

o Ga
/\+/\ .
(akak)—ll_{%/_oodE -

(&
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Grinove funkcije dobijamo iz sistema jednacina (2.11):

i 1 [Ep+ Ay Ep — Ay
Gk, E)=— 2.16

1
Uvrstimo ove izraze u jednac¢inu za korelacionu funkciju (2.14) i koristeéi razvoj T P— Fimd(z),
x + e T

dobijamo:

(SZ>:S—L [@coth%—l]

2.17
2N - By, 20 (217)

Magnetizaciju na apsolutnoj nuli dobijamo ako potrazimo limes kada  — 0 (coth Fy /26 — 1):

11— Ax
o gyl Aok 21
Bh0=545" o8 2, (2.18)

Mozemo jos potraziti brzine spinskih talasa u pravcima (z,y). Razvijanjem izraza za energiju

elementarnih pobudenja Fj do kvadratnog stepena dobijamo izraz:
2 212 | 272
By~ vk + vk,
Uporedujuci ¢lanove sa leve i desne strane dobijamo izraz za spinske brzine:

Uy = 28(2<]2 + Jla) (219)

vy = 25\JAT + 2010ty — 2T T2 + T (0 — 1) — nJualuy (2.20)
odnosno, u specijalnom slucaju n =1

Ve = 25(2J2 + Jla) (221)

Uy = 25\/(2J2 + Jla)(QJg — Jlb) (222)

2.1.1 Numericki rezultati

U ovom poglavlju bi¢e predstavljena numericka analiza prethodno dobijenih rezultata ovog

modela. Poénimo od magnetizacije na 0 K. Na slici 2.1 je predstavljen grafik magnetizacije u
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0.620 -

0.618-

<S%>¢

0.616-

0.614-

1.000 1.001 1.002 1.003 1.004 1.005
n

Slika 2.1: Magnetizacija sistema na 0 K

zavisnosti od parametra anizotropije n = 1 + 9.

Sa slike je lako primetiti da je magnetizacija monotono rastuca funkcija od parametra anizo-
tropije n. Ona uzima vrednosti od 0.613 do 0.621, sto ¢e biti slucaj i za ostale modele. Vidimo
da, iako bismo ocekivali da vrednosti magnetizacije bude (u klasi¢nom, Nelovom, osnovnom sta-
nju) (S*) = 1 ona je manja. Ovo je posledica postojanja kvantnih fluktuacija koje narusavaju

uredenost sistema.

Sada ¢emo analizirati energijski spektar spinskih talasa duz odredenih pravaca. Uzeli smo
da je 6 = 0 tako da nema gepa. Vrednosti ostalih koeficijenata interakcije su date u desnom delu
grafika. Primec¢ujemo da prva tri izbora parametara imaju slicne vrednosti energija, identic¢ne
u prvom segmentu grafika (y = 0, z = (0,7/2)). Druga dva modela, koji imaju vise vrednosti
parametara interakcije, se dosta razlikuju od ostalih modela, kako po vrednostima energija,
tako i po obliku disperzije. Vidimo da oni imaju izrazene minimume i maksimume za razliku

od prva tri modela.

Proverimo sada odnose brzina spinskih talasa v, /v, za razne vrednosti parametara.

Na slici 2.4 vidimo odnose brzina v, /v, u funkciji od o = ‘%, za razlicite vrednosti f = Jj—j

Parametar anizotropije je uzet da je nula, odnosno n = 1. Sa slike primec¢ujemo gotovo linearnu

zavisnost u odnosu na a. Sa promenom parametra (5 oblik zavisnosti se ne menja drasti¢no, ali
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EW/2SJ4 5

E — Jyp=-0.2; J2=0.4
3.5F

[ — Jyp=0; J2=0.4
3.0F

; — Jyp=0.2; J2=0.4
25} J15=0.2; J2=0.9
20} \ — J;,=0.8; J2=1.4
15} \\

: N
1.0f
0.5f

Il Il Il
r (r1/2,0) (rt/2,77) (0,mm)

Slika 2.2: Disperzija spinskih talasa

2_0;‘ - - - - T
18- .
1.6] | —F0
; | B=0.01

Vil vy

12-
10

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
a

Slika 2.3: Odnos brzina spinskih talasa za razlicite vrednosti
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— 06=0.0001
6=0.001
6=0.01

— 06=0.1

— 0=0.5

Slika 2.4: Odnos brzina spinskih talasa za razlicite vrednosti o

postoji pomeraj ka ve¢im vrednostima.

Na slici 2.3 su prikazani odnosi brzina u zavisnosti od «, za razli¢ite parametre anizotropije
0. Za parametar 3 uzeta je konstantna vrednost 5 = 0.9. Za 8 > 1, ovi odnosi imaju isklju¢ivo
imaginarne vrednosti. Sa slike vidimo da anizotropijski parametar ima i te kako uticaja na
odnose brzina, Sto je i razumljivo posto samo v, zavisi od njega. Za vrednost § = 0.1 grafik ima
gotovo linearan karakter, dok za § = 0.5 ima divergenciju oko vrednosti o« = 1.45. Za vrednost

a = 0.9 sve se krive seku.
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2.2 Spinski formalizam i RPA aproksimacija

Ponovo podimo od hamiltonijana (2.4) i definisimo dve nove Grinove funkcije:

(2.23)
Ga(Z,t) = ((55 (B)[S5 (A))) = 0(t){[57 (B), 55 (A)])
Postavimo jednacine kretanja za gore navedene Grinove funkcije:
d ; ; dST(A) .
LG (2.1) = ins(0)((55(4), S5 + o D2 socay 2w
Potrazimo sada jednacine kretanja za operatore 5';{ (A) i 5}: (B). Konacno dobijamo:
L dST(A) . - N N
ih th( ) _(8r(a), i) = JMZ{ DS, - (B) +nSH(A)SE, - (B) b+
)\11
+ Y {SHASE, - (A) = nSFA)S, () )+
ALy
+ B> {SaA)S;, o (B) +nSi(A)Sz, . (B) ]
15-(5) re (2.25)
N = (5 (B), H] = —Ju 3 {SH(B)S] - (4) + 087 (B)S, - (4) )~
)\1z
—Jw Y {SiB)S;, - (B) =8 (B)S:,, (B)}
Aly
— B {SHB)SE L (A) 40 (B)S:, ()]
A2
[zvrsimo sada vremenski Furije transform Grinove funkcije:
G (7t —t') = / dwe™ G (2, w) (2.26)

Ovde mozemo lako uraditi vremenski izvod Grinove funkcije sto daje:

d > iy
aGl(f,t—t’) = —i / dwe™ =G (7, w)

—00
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Do ovog koraka ovaj metod nije dao nijedan konkretan rezultat, Stavise dobili smo dve nove
nepoznate Grinove funkcije. Dalje, na isti nacin mozemo potraziti jednacine kretanja za te dve
nove Grinove funkcije, $to bi rezultovalo pojavljivanjem dve vise Grinove funkcije. Postaje jasno
da se ovako dobija beskonacan lanac visih Grinovih funkcija. U praksi se ovaj problem resava
presecanjem lanca Grinovih funkcija na odredenom mestu, izrazavanjem vise Grinove funkcije
nizom, tzv. dekuplovanje. Postoji vise modela ili oblika dekuplovanja i mi ¢emo ovde koristiti
najéeséi i najsigurniji metod, aproksimacija sluc¢ajnih faza, (“Random Phase Approximation”,

RPA). Ona se sastoji u slede¢em:

((SESHSa)) ~ (SR (S515%)) (2.27)

Uzimajuéi da Grinova funkcija zavisi samo od rastojanja izmedu ¢vorova (homogena resetka)

razvijmo je u Furije red po vektorima reciprocne resetke:
Gt — i w) = — > PTG (F,w) (2.28)
Nakon §to odradimo sve ove korake za Grinove funkcije dolazimo do sistema jednaé¢ina oblika:

(E — Co)G1(k, E) — DoyGs(k, E) = %20 (2.292)

DGy (k, E) + (E 4 Co)Ga(k, E) = 0 (2.29b)
Ovde je 0 = (5’Z> parametar uredenosti, odnosno magnetizacija, dok su koeficijenti Coy, i

D, dati izrazima:

Cgk = 20’(?7(J1a - Jlb + 2J2) - Jlb’}/sz> (230&)

D2k = 20'(J1a’)/1xk + 2J2F2k) (230b)

Izraze za v}, i [ax smo naveli u prethodnoj glavi (2.10). Energija elementarnih ekscitacija u

By =/C2 — D2, (2.31)

ovom slucaju je:
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Magnetizaciju sistema ¢emo dobiti koristeéi Kalenov izraz za magnetizaciju [9]. On je oblika:

(S —®)(1+ @)+ + (S + 1 + &)P25+!
0= (1 + )25+ — P25+ ; (2.32)

sto u slucaju S =1 daje:
1420

7T 113D + 302

(2.33)

Gore navedenu veli¢inu ® dobijamo iz korelacione funkcije: (S~(A)ST(A)) = oc®. Korelacionu

funkciju dobijamo postupkom ve¢ objasnjenim u prethodnoj glavi. Konacan izraz za &:

1 Cox Ey

—

Kada T" — 0 dobijamo izraz za veli¢inu ® na apsolutnoj nuli:

1 Cop
@:—Ej——1 2.
07 N £ (2.35)
k

U slucaju da 8 — 0y, Nelovoj temperaturi, magnetizacija postaje mala, odnosno o < 1, te
mozemo kotangens aproksimirati prvim ¢lanom razvoja u red cothx ~ % Uvrstavanjem ovog
izraza u magnetizaciju i reSavanjem te jednacine po 6y dobijamo izraz za kriticnu temperaturu

sistema:
1

- S—
% i Cor/ EX

(2.36)

Wl N

Kao u prethodnom poglavlju mozemo izracunati brzine spinskih talasa i na¢i njihove odnose.

Konac¢no nalazimo odnose brzina:

_ 4=+ 20— B(n(a—B)+2)
O/ 0 = \/ 4la+1)+a? (237)

J1p

3 _ Jia j i
gde jea =521 = 3.
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0.515

0.510

<S%>g

0.505+

0.500~

1.00 1.01 1.02 1.03 1.04 1.05
n

Slika 2.5: Magnetizacija u RPA aproksimaciji na 0K

2.2.1 Numericki rezultati

Sada ¢emo predstaviti numericku analizu rezultata dobijenih u prethodnom poglavlju. Na
slici 2.5 vidimo kako se ponaSa magnetizacija na apsolutnoj nuli u zavisnosti od parametra
anizotropije n = 1 4+ J. Magnetizacija raste sa povecanjem 7, Sto je bio i osnovni rezultat
prethodnog metoda. Za razliku od magnetizacije dobijene bozonizacijom hamiltonijana u okviru

Blohove aproksimacije sada o uzima nesto nize vrednosti (0.495 — 0.515).

Pogledajmo sada i rezultate za Nelovu temperaturu (7). Za parametre Ji4, Jip, Jo smo
koristili rezultate iz reference [7] (J1, = 50 meV, J;, = 49 meV, Jo = 26 meV). Za ova]
skup parametara grafik kriticne temperature je prikazan na slici 2.6. Kriticna temperatura je
monotono rastuc¢a funkcija anizotropijskog parametra 7, Sto potvrduje ¢injenicu da ovako iza-
bran anizotropijski parametar preferira kolinearan antiferomagnetni poredak. Eksperimentalna
vrednost kriticne temperature za ovo jedinjenje iznosi 138 K i za ovaj model to odogovara para-
metru anizotropije n = 0.5581. Ovako visoka vrednost parametra anizotropije je neocekivana.
Za ovu vrednost 1 dobijamo da je 6 = —0.4419, Sto je u suprotnosti sa osnovnom postavkom
modela, tj. da 6 > 0. Ovakav rezultat za 0 ne opisuje anizotropiju lake ose. U Uvodu smo rekli

da se ova grupa jedinjenja mnogo bolje opisuje 3D modelima i ovo moze predstavljati putokaz
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160.69+
160.68+
2 160.67
160.66
160.65¢
1 .0600 1 .0602 1 .0604 1 .0606 1 .0608 1 .061 0
n
Slika 2.6: Nelova temperatura u zavisnosti od n
0.8 620
0.7 1 6=0.001
:* [ 1
; , — 6=0.1
05’ ‘ ‘ ‘ i
00 05 1.0 15 20 — p=0.5; 6=0.001

a

Slika 2.7: Odnosi brzina za razne vrednosti &

da je to razmisljanje ispravno.

Hajdemo jos pogledati kako izgledaju odnosi brzina za razne vrednosti parametara. Na slici
2.7 je predstavljena zavisnost odnosa brzina za razli¢ite vrednosti § = 1 — 1 pri konstantnom
B = 1. Sa slike se moze zakljuciti da parametar anizotropije ne utice mnogo na oblik zavisnosti

ovog odnosa.



Glava 3

Trodimenzioni anizotropni

Hajzenbergov Ji, — Ji; — Jo> model

U ovom delu ¢emo proucavati trodimenzioni anizotropni hamiltonijan sa Ji, — Jip — J1c — Jo
interakcijom. Prvo ¢emo posmatrati hamiltonijan sa jednostavnom spinskom anizotropijom u
formalizmu spinskih operatora i linearnih spinskih talasa. Zatim ¢emo prec¢i na model sa jedno-
jonskom anizotropijom, koji ¢emo resavati metodom Grinovih funkcija koje ¢emo dekuplovati

Anderson-Kalen i Tjablikovskim dekuplovanjem.

24
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3.1 Trodimenzioni hamiltonijan sa spinskom anizotropi-

jom

Hamiltonijan ovog sistema ima oblik:

(3.1)

Kao sto vidimo sada imamo ¢lan koji opisuje interakciju duz z pravca. Ovaj hamiltonijan,
kao i u prethodnoj glavi, ¢emo izraziti na dva nacina: “bozonizacijom”hamiltonijana u Blohovoj

aproksimaciji i u formalizmu spinskih operatora u aproksimaciji RPA.

3.1.1 Bozonizacija 3D hamiltonijana

Posto veé imamo rezultate za dvodimenzioni hamiltonijan, zapisimo hamiltonijan (3.1) u
obliku:
ﬁ3D = Hyp + M.,

gde H. opisuje interakciju u z pravcu i u impulsnom prostoru on ima oblik:

d.=7.% [zsygmgz}tk +agb_) + 20S(af ay + b by) | — 20015 N (3.2)

k

Konacan hamiltonijan ima isti oblik kao u prvom delu samo sa razli¢itim koeficijentima:

Hsp = Ey+ ) [A?,,;(&kfd,; +btbp) + Bygatbt . + h.c.)] (3.3)
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Slika 3.1: Magnetizacija 3D modela u LSW pristupu

gde su novi koeficijenti:

Ey = —25°n(J1a — Jip + J1c + 2J2) N (energija osnovnog stanja) (3.4a)
ASE = 28[77(J1a — Ju+ Jie + 2]2) + Jlei%)] (3.4b)
By = 2817\ + Jiey) + 2 y] (3.4¢)

Postupajuc¢i analogno kao u prethodnoj glavi, za energiju elementarnih ekscitacija dobijamo

1zraz:

N\ 2 2
E(k:) = AsE — BsE (3.5)

Magnetizacija na kona¢noj temperaturi i na apsolutnoj nuli ima slede¢i oblik:

1 Ay, Ey
=9 - — —— coth— — 1 .
(Sy =29 QNXE:(EkCOt > ) (3.6a)
1 1 A
<S>0:S+§_ﬁ E_3: (36b)
k

Na slici 3.1 prikazan je grafik zavisnosti magnetizacije na 0 K od 7. Vrednosti parame-

tara interakcije su uzeti iz rada [7]. Magnetizacija, kao $to je i ocekivano, raste sa porastom
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Slika 3.2: (a) Odnosi brzina v, /v, za razli¢ite parametre interakcije. (b) Odnosi brzina v, /v,
za razlicite vrednosti vy

parametra anizotropije.

Postupak dobijanja izraza za brzine spinskih talasa je opisan u prethodnom delu. Ovde

navodimo samo konacne izraze (u jedinicama Js):

v, =28V (a +2)(a + 7 +2) (3.7a)

vy =25V (2 - pn)(a+y+2) - Bn+1) +ay (3.7b)

v, =25vv(a+v+2) (3.7¢)

gde su, kao i u proslom delu, o = Jy,/Jo, = Jip/J2 17 = Jic/ Jo.

Na slici 3.2 prikazan je odnos brzina za razli¢ite parametre interakcije. Slika 3.2 a prikazuje
odnos brzina v, /v, u zavisnosti od « za razne parametre. Primeti¢emo odmah da za 8 > 2 ovaj]

odnos ima imaginarne vrednosti $to ukazuje na promenu osnovnog stanja. Sa grafika mozemo
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videti da ovi odnosi imaju maksimume za o« =~ 2. Dalje, primeéujemo da su za parametar
B = 1.8 ovi odnosi imaginarni za o < 30. Slika 3.2 b pokazuje da parametar anizotropije nema
uticaja na oblik zavisnosti kao ni na vrednosti odnosa. Odnos v, /v, ne zavisi od [ §to se vidi

1 1z izraza za ove veli¢ine.
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3.1.2 Trodimenzioni hamiltonijan u spinskom formalizmu

Sada ¢emo, analogno postupku iz prosle glave, uraditi analizu hamiltonijana (3.1) u okviru

spinskog formalizma. Definisimo Grinove funkcije za operatore Si(A) (Gi(A — 7t —t)) i

5; (B) (Gt — i',t — t')). Polazimo od jednacina kretanja za navedene Grinove funkcije:

TGt ) = s — ) (S (A) S5 (A))) + 00t — 1)([[1$5 (4),

i Ch }
(3.8a)
z’h%Gg(ﬁ — il t =) = ihd(t — t'){[S; (B), S5 (A)]) + 6(t — ') [[ 57 (B), Hsp, 53(A)}>
(3.8b)

~

Jednagine kretanja za operatore Si (A) i S5 (B) imaju oblik:
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Nakon vremenske Furije transformacije i prelaska u reciprocni prostor dobijamo sistem jednacina:

1

(E — As)Gi (K, E) — ByGa(k, E) = 520 (3.9a)
BsG1(k, E) + (E + As)Ga(k, E) = 0 (3.9b)
gde je o0 = <5‘Z>, dok su koeficijenti dati sa:
Az = 20(0(J1a — Jip + J1e + 2J5) + Jut?) (3.10)
ng = 20’(J1a’)/§i) + ch’}/iz) + 2J2F2k) (311)

Energije elementarnih ekscitacija su:

Ep = \/ A% — B2, (3.12)

Magnetizacija je data izrazom (2.19). Veli¢ina ® je oblika:

o= %Z (%‘C coth % - 1) (3.13)

U slucaju niskih temperatura kotangens tezi jedinici (coth % — 1), pa je ®y:

1 Agk
— § 3k 14
o N E, (3.14)

—

Na slici 3.3 je prikazana zavisnost magnetizacije na 0 K od parametra anizotropije n = 1 + 9.

Vrednosti ostalih parametara su uzete iste kao i ranije.

Za kriticnu temperaturu ovog modela dobijamo slededi izraz:

2 1
N (315)
k

gde su Agp = Asi/20 i Ey = Ey/20. Koristedi veé ranije navedene parametre mozemo nacrtati
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Slika 3.3: Magnetizacija na T'= 0 K u zavisnosti od n =149
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Slika 3.4: Nelova temperatura u zavisnosti od anizotropijskog parametra

grafik kritiéne temperature u zavisnosti od parametra anizotropije n = 1+ 9 za razli¢ite modele

(slika 3.4).

Za jedinjenje LaFeAsO je eksperimentalno utvrdena kriticna temperatura od Ty = 138K,

$to odgovara anizotropijskom parametru § = 6.2 - 10~* za model koristen ranije. To se bolje

slaze sa ocekivanim vrednostima anizotropije. Parametri anizotropije su obi¢no par redova

velicine manji nego koeficienti interakcije spinova na susednim ¢vorovima i njihova osnovna

uloga se ogleda u pruzanju preferiranog pravca magnetizacije. Za sva tri izbora koeficijenata

interakcije vrednosti parametra anizotropije leze izmedu 0 —0.01. Sva tri modela zadovoljavaju
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— (~0.2;0.004; 0.4)
- —— (0;0.004; 0.4)
— (0.8;0.004; 1.4)
-—- (0.8;0.4;1)

(0,0,0) (7T/2‘,O,0) (n/21rr,0) (rr/2,r‘r,rr/2) (O,Tr‘,rr/2) (0,0,‘rr/2) (0,0,0)

Slika 3.5: Energijski spektar za razne parametre interakcije u jedinicama Ji,

uslove ranije pretpostavljene Ji, # Jip, Jie <€ Jia, J1a = 2J5. Vodoravna linija predstavlja
jednakost Ty = 138 K, pa iz njenog preseka sa graficima mozemo naci vrednosti anizotropijskih

koeficijenata.

Na slici 3.5 je prikazan energijski spektar duz odredenih pravaca. Energiju smo definisali
kao Ej/20. U legendi su napisani skupovi parametara koji odgovaraju datom grafiku u formi
(J1byJey,J2). Kako je parametar anizotropije 6 = 0 ne postoji ni gep kao §to je prikazano na
grafiku. Modeli sa pozitivnim i visokim vrednostima za Jj;, imaju pikove u tacki (7/2,0,0) i u
tacki na praveu y € {m, 0} za konstantne z = 01 z = 7/2. Takode imaju minimum u (0, 7, 7/2).
Za razliku od ova dva modela ostali modeli ne pokazuju tako “Zivo” ponasanje. Prva dva modela
imaju platoe, delove u kojima imaju konstantne vrednosti energije, u velikom broju pravaca.
Poslednji model (0.8;0.4;1) ima mnogo visu vrednost od ostalih u tacki (0,0,7/2), $to je i

ocekivano posto je njegova vrednost .J. parametra visa nego kod ostalih.

Na slici 3.6 je prikazan energijski spektar jedinjenja LaFeAsO, odnosno modela koji bi mogli
da dobro opisu ovo jedinjenje. Lako su uocljivi gepovi koji poticu od cinjenice da je za ovo
jedinjenje 6 = n — 1 # 0. Vidimo da je gep za model sa J. = 1 meV visi od ostalih i to se
desava zbog toga Sto je za ovaj model parametar spinske anizotropije dosta visi. 1z istog razloga
i dolazi do razlike ova tri modela u zadnjem segmentu ((0,0,7/2) — (0,0,0)). Primetimo jo$

da je u slucaju tre¢eg modela energija spin gepa visa od energija u oblastima sa konstantnim

Yy =T.
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Ex/2d1 0
2.0F

(0.98; 0.0004; 0.52; 6.2+1074)

1.5

(0.98; 0.05; 0.52; 4.2+107%)

(0.98; 0.02; 0.5; 6.9+1073)
1.0

0.5

_—

(0,0,0) (f,0,0) (f,rr,O) (f,n,?) (O,H,f) (0,0,f) (0,0,0)

Slika 3.6: Energijski spektar za LaFeAsO

Sada ¢emo nadi energijski gep za spinski spektar. To dobijamo kada pustimo da k — 0.

Izraz za energijski gep je oblika:

Nooo = 20/ (Jiy — (J1a — Jip + Jie + 2J2))2 — (J1q + Jie + Jo)? (3.16)

Vrednost gepa u tacki (0,0, 0) za podatke koje smo ve¢ navodili iznosi A = 5.1801 meV, dok u
tacki (m,m,m) A = 7.07259 meV. Ovo se slaze sa rezultatima [7] (A = 6.5 meV)
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3.2 Trodimenzioni hamiltonijan sa jednojonskom anizo-

tropijom

Kao finalni korak pri formulisanju modela za grupu Zeleznih pniktida doda¢emo ¢lan jedno-
jonske anizotropije ili kako se jos naziva magneto-kristalografska anizotropija. Ona se predsta-

vlja dodatnim clanom u hamiltonijanu oblika:

~

H' =D} [(5;(A4))* +(5:(B))"] (3.17)

Pri resavanju ovog modela metodom Grinovih funkcija pojavljuju se komutatori oblika:
52 V2 = £(5E5% 4 52 5F) (3.18)

Sada predstavlja problem kako ovo dekuplovati jer se pojavljuju Grinove funkcije oblika: <((S‘$§;+
3;5”35) |5’l_>) U ovoj Grinovoj funkciji imamo operatore S* i 57 na istom &voru, §to nas sprecava
da iskoristimo uobic¢ajeno Tjablikovsko dekuplovanje. Zato se pribegava drugim nacinima de-
kuplovanja. Ovde ¢emo prikazati dva: Anderson-Kalen dekuplovanje i RPA aproksimacija
Devlinovog tipa. Pored ova dva nacina postoje jos i Naratov [18] i nac¢in Lajnsa [19]. Ova dva

poslednja su oblika:

Narath (5357, + 55.57)157)) = 2(57,){(S5157)

Lines ({(S5% + §5,8%)|97)) ~ <3(3;)2<—g2i(5 +1))

(SIS

Naratov nacin predstavlja ustvari aproksimaciju srednjeg polja, posto njegova Sema dekuplo-

vanja odgovara zameni ((hatS?)?) izrazom 257(S?) i vazi za D < kpTy.

Lajnsov tip dekuplovanja vazi za male vrednosti parametra anizotropije i u slucaju niskih
temperatura se dobro slaze sa Anderson-Kalen dekuplovanjem. Takode, za razliku od Anderson-
Kalen i Naratovog dekuplovanja ovde ne vazi jednakost ((S5%)?) = $S(S +1). Lajnsov nacin

dekuplovanja se najbolje slaze i sa Devlinovim metodom, pogotovo u limitu niskih temperatura.
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3.2.1 Anderson-Kalen dekuplovanje

U ovom slu¢aju prethodni problem resavamo dekuplovanjem [11]:

(S5 + ShSmIS)) ~ 2007((S7157) (3.19)

—~

Ovdje koristimo oznake o = (S7), a funkcija 67 je oblika:
0, =1— —=[S(S+1) = ((5)%)] (3.20)

Iz uslova S(S+1) = (5%)%+(5¥)2 4 (5°)2? mozemo dobiti korisnu jednakost (koristeéi operatore
S*, definisane sa $* = 5% 4 iS5Y):

((57)%) = S(S +1) = (8) — (575%)

Odavde korelacionu funkciju (S=S*) izrazimo kao (S~S*) = ¢®. Uzimajuéi u obzir da je

o= (S’Z) i S =1, dobijamo kao konacan izraz za 6:

1
6=1-3(1+2)o (3.21)
Sada kada znamo oblik konstante dekuplovanja mozemo pre¢i na definisanje Grinovih funkcija.
Koristimo iste Grinove funkcije kao i prethodnim delovima: ((S7(A)|S;(A))) = Gi(k, E) i
((S7(B)|S; (A))) = Gy(k, E). Kako se hamiltonijan nije drasticno promenio, tj. ostao je isti
uz dodatak jednog ¢lana, sistem jednacina za Grinove funkcije je oblika:
)

(E - Agk)Gl(k), E) - ngGQ(k, E) == 2—20’ (3223)

™

BsxGi(k, E) + (E + Asp)Ga(k, E) = 0 (3.22b)
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Ove jednacine su identi¢ne sa onim iz prethodnih poglavlja, ali sa drugacijim parametrima Asy

1 ngi

Agk = 20’(7’](J1a — Jlb + ch + 2J2) + Jlb COS ky + DQ) (323)

Bsj, = 20(J14 cos kg + Jio cos k, + 2.J5 cos ky cos k) (3.24)

Iz jednacina (3.22) mozemo dobiti izraz za energiju spinskih pobudenja:

By = \V A%k - ng

Izraz za magnetizaciju je oblika:
1420

7T 113D + 302

(3.25)

gde je P:

Za magnetizaciju na nula Kelvina dobijamo jednostavno:

1429
1+ 3® + 302

0o

a za Oy uzimamo limes kada T' — 0 od :

Zbog postojanja funkcije 6 jednacina za magnetizaciju na nula Kelvina postaje samosaglasna
jer i ® takode zavisi od magnetizacije. ReSavanjem ovog sistema jednacina (za ®q i za o)
dobijamo magnetizaciju na apsolutnoj nuli u zavisnosti od parametra anizotropije D. Grafik ove
zavisnosti je prikazan na slici 3.8 (D je u jedinicama meV). Kao $to vidimo sa slike magnetizacija
je rastuca funkcija parametra anizotropije D. Za ostale vrednosti interakcijskih parametara smo

uzimali vrednosti iz [7]. Uz to smo za vrednost spinske anizotropije uzeli n = 1.
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Slika 3.7: Magnetizacija na 0K u zavisnosti od anizotropijskog parametra D = J

Zbog ove samosaglasnosti u jednacinama tesko je odrediti i ostale relevantne veli¢ine, kao
Sto je kriticna temperatura. Pri temperaturama bliskim kriticnoj magnetizacija pada na vrlo
malu vrednost sto daje moguc¢nost da se kotangnes u okviru ® razvije u red. Kada bismo prosto
pustili limes o — 0, pri trazenju limy_,7,, 0 dobili bismo 6 = 1, sto bi kasnije u izracunavanju
temperature vodilo ka nefizickim vrednostima kriticne temperature (bile bi negativne). Tako

da trebamo ® razviti u red i tada dobijamo za 6:
A
Or—ry =1 — —kaZ o
gde su /ngk = Asi/20 i Ek = E)/20. Uzevsi sve ovo u obzir, izraz za Nelovu temperaturu je

oblika:

2 1
3/€B 1 Zk Ask

E2

Ty = (3.26)
Kao sto vidimo i ova je jednaCina samosaglasna i treba se reSavati zajedno sa 0r,. Re-
zultati numericke analize su prikazani slici 3.8. Ovo jo§ jednom potvrduje pozitivnu ulogu
jednojonske anizotropije pri uspostavljanju uredene strukture, Nelova temperatura raste pri

porastu anizotropijskog parametra D. Ve¢ smo napomenuli da za ove eksperimentalne po-
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Slika 3.8: Kriticna temperatura u zavisnosti od anizotropijskog parametra D

datke interakcijskih parametara odgovara Nelova temperatura od 138 K. Na ovom grafiku
mozemo procitati za koje D ovaj model dostize Nelovu temperaturu od 138 K. Ta vrednost je

D = 0.0445meV = 0.00089 Ji,.

Mozemo dobiti izraz i za spin gep, tako Sto ¢emo potraziti limes kada k—0u energiji. U

slucaju da je vrednost spinske anizotropije nula, n = 1, dobijamo slede¢i izraz:

A = 20+/DO(2Jy + 4J5 + 21 + DO)

Odavde za ve¢ koristene vrednosti parametara interakcije i uzimajuéi da je D = 0.445.Jy,, za

spin gep dobijamo vrednost A = 4.47 meV. U slucaju da je n # 1, za gep dobijamo izraz:

A =20/ (Jip +0(J1a — Jip + Jie + 2J2) + DO)2 — (J14 + Jic + 2J3)2

Na slici 3.9 je prikazana zavisnost spin gepa od spinske anizotropije. Vidimo odmah da gep

raste sa porastom spinske anizotropije.

Sada kada imamo vrednost za parametar jednojonske anizotropije mozemo potraziti i za-
visnost magnetizacije od temperature, sto ¢e dati i zavisnost spin gepa od temperature. Mag-

netizacija za ovaj set parametara je data na slici 3.10. Uocavamo da magnetizacija pada kako
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Slika 3.9: Vrednost spin gepa u zavisnosti od parametra anizotropije n

temperatura raste $to je i za oCekivati. Postoje i negativni rezultati na grafiku, ali to je posle-
dica loseg numerickog resavanja samosaglasne jednacine (3.19). lako postoje odstupanja ona
su dovoljno mala da ih mozemo prihvatiti kao gresku racuna, a ne istinsko anomalno ponasanje
sistema na tim temperaturama. Rezultati dobijeni direktnim racunanjem magnetizacije na
apsolutnoj nuli i Nelove temperature se ne poklapaju sa vrednostima koje se mogu procitati
sa grafika 3.10. Vrednosti ovih velicina na grafiku su nize, magnetizacija oko 0.5 a Nelova

temperatura oko 80 K.

Sada mozemo odrediti i temperatursku zavisnost spin gepa. To je prikazano na slici 3.11.
Kako je magnetizacija opadajuca funkcija temperature tako i spin gep se mora povinovati istom
pravilu. Kao i kod magnetizacije, razlog pojavljivanja negativnih vrednosti lezi u numerickom

reSavanju jednacina.

Pored spin-gepa i magnetizacije, energija sistema takode zavisi od temperature. Na slici
3.12 je prikazana disperzija sistema na apsolutnoj nuli sa vrednostima magnetizacije i ® uzetih
sa grafika 3.11. Vidimo da spektar energija izgleda skoro identi¢no spektru prikazanom na
slici 3.6. Vrednosti energija u istim tackama su gotovo jednake, i na jednoj i na drugoj tacki

(7/2,0,0) grafik ima maksimum koji iznosi oko (200- o) meV-a.
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Slika 3.11: Vrednost spin gepa u zavisnosti od temperature
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ky

Slika 3.12: Energijska disperzija sistema sa parametrima interakcije [7] i D = 0.0445 na 0 K
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Slika 3.13: Spektar enerigija sistema [7] za odredene pravce na 0 K
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Slika 3.14: (a) Odnosi brzina v, /v, za razlicite parametre interakcije. (b) Odnosi brzina v, /v,
za razlicite vrednosti vy

Na slici 3.14 jasno se vidi energijski gep velicine A ~ 3eV'.

Izrazi za odnose brzina spinskih talasa imaju isti oblik kao u prethodnom delu sa spin-
skom anizotropijom (jednacine (3.7)) sa dodatkom jednojonskog anizotropijskog ¢lana. Zbog
pojavljivanja clana jednojonske anizotropije je nemoguce skalirati, bas kao i energiju, brzinu sa
magnetizacijom, tako da ona definitivno ostaje zavisna od temperature. Sa slike 3.15a vidimo
da dodatni ¢lan od jednojonske anizotropije nema nikakvu ulogu u kreiranju odnosa brzina, te
je grafik gotovo identican onom sa slike 3.2. Grafik sa slike b) i jeste identican sa grafikom 3.2b

zbog istih oblika zavisnosti.
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3.2.2 Devlinov metod dekuplovanja

Kao sto smo ve¢ rekli postojanje anizotropijskog ¢lana u hamiltonijanu nas onemogucava da
se zadrzimo samo na RPA aproksimaciji, posto dobijamo ¢lanove koji opisuju koralaciju izmedu
S*Y i S% na istom ¢évoru §to se ne moze nikako zanemariti. U radu [10] Devlin je predlozio da

ovu kombinaciju operatora predstavimo novim operatorom AZ2.

Ovom procedurom, oc¢igledno, dobijamo nove Grinove funkcije. Daljim sprovodenjem ove
metode, za svaku novo-generisanu Grinovu funkciju, vide¢emo da nakon 25 jednacina zatva-
ramo sistem. Ovim, naravno, dobijamo 25 jednacina sa 2S5 nepoznatih, te nisu ni potrebni
novi metodi dekuplovanja visih Grinovih funkcija, tj. mozemo se zadrzati na ve¢ proverenom

RPA dekuplovanju §to je i bila pocetna motivacija.

Definisimo nove operatore kao:

Al =8+ A% =ALS: 4 S2AL (3.27a)
Al = —[AF (S5 za 28 >i0>2 (3.27h)
By, =[A;, 5] (3.27¢)
i =[Al, 5] (3.27d)

CA’; predstavlja polinom argumenta 5‘; reda ¢ i to takav da poseduje samo parne stepene ukoliko

je i parno, a samo neparne ukoliko je ¢ neparno.

Moze se pokazati da, za svako i, vazi:
(A5, 87 = —A, (3.28)

To ¢emo dokazati primenom matematicke indukcije.

I Pokazimo da vazi za i = 1 A} = SiF:

[SF, 82 = —S,f



44 Glava 3. Trodimenzioni anizotropni Hajzenbergov Jy, — Ji, — Jo model

IT Pretpostavimo da vazi za ¢ — 1:
5= A
IITI Sada ¢emo pokazati da u tom slucaju vazi i za i:

AL, S5 = [IAT (507,85 = TAT, S71(57)° — (S AL, 57 =

n n

Dalje mozemo pokazati da vazi:
Al = (257 — 1) At (3.29)

Kako je —A""1 = A=15% — §Z Ai~1 oyo jednostavno saberemo sa 257A’~! i dobi¢emo izraz iz
definicije za operator A;L Dalje, posto je operator 5‘5 dijagonalan i svi njegovi stepeni takode
dijagonalni operatori vidimo da je za svako i > 25 operator /Al; linearna kombinacija svih nizih

operatora A, odnosno:

25
AT = "0 A) (3.30)
j=1

Ovde je korisno dokazati da za spin S = 1 vazi A3 = A'. Raspisimo kako izgleda operator

A® pomocu jednakosti Al = (252 — 1) A", Znadi:

A3 = (287 —1)2A! = (457(52 —1) +1)AL

n

Podsetimo se sada jednakosti: [[5__4(S2—N) = 0. Za S = 1, ovo postaje SZ(5Z —1)(S2+1) =

n

0. Odavde jasno sledi da je:

~

(5i-1)=

n

tako da vazi A3 = Al.

Zadnje napomene se ticu nacina dekuplovanja visih Grinovih funkcija. Iskoristena je analo-
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gija sa klasicnom RPA aproksimacijom. Na primer, Grinovu funkciju ({A;Sﬁlﬁl— )) dekuplu-

jemo:
(ALSHIST)) ~ (SE)(ALIS))

jer je operator A’ neka kombinacija S; ili S, operatora. Dalje, Grinove funkcije ((B%Sz]57))

i ((C157157)) dekuplujemo, u skladu sa [10], na sledeéi nacin:

((B,5,157)) ~ 0

(CLSmIST)) = (CR) (S5

Operator B% je neka funkcija S’f operatora i takvi doprinosi se zanemaruju u RPA aprok-
simaciji. S druge strane, ve¢ smo rekli da je operator C’fl neki polinom argumenta S'Z tako da

on ima slican model dekuplovanja kao i 5’5

Hamiltonijan S = 1 sistema u kolinearnoj fazi sa jednojonskom anizotropijom je oblika:

(3.31)

~

Trazimo Grinove funkcije za sledece operatore: S (A), S; (B), A2t(A) i A2~ (B). Vazi sledeéi

n
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set komutacionih relacija (analogno za B podresetku):

(S (A), (SH(A4)%] = FATE(A4)
(AT (A), (SH(A)7] = FA(A) = =57 (4)
(A%, 57) = F AT

[AH Sﬂ = ZQn gde je Qn = B(Sfl)Q —

n n

(A%, 87] = £2(57)?

n n

Sada kada znamo sve komutacione relacije mozemo uraditi jednacine kretanja za ove Grinove

funkcije. One imaju oblik (uzimamo da je h = 1):

S (BST(AN) = ()87 (B), 57 (A) + (1S5 (B), HIS; ()
Z%<<Ai+(A)|S’I_(A)>> ( )([A2+(A),S'l_(A)]> + <<[A31+(A)7H]|S'l_(z4)>>
44z 2— A ~o_ A

Jednacine kretanja za odgovarajuce spinske operatore imaju sledec¢e oblike:

1S ( = Jia > _{Si(A)S . (B) +0SH(A)S; . (B)}+
Ala
+ Ju Z {S n+,\ . (A) — 775';(/4>SZ+/\11,(A>}+
A1p
+J1CZ{SZ n+)\1 )+77‘SA’TJ;<A)S7§+)\M( >}+
Ale

—I—JQZ{SZ n+)\2( )+77S:{(A) AZ-&-)\Q(B)}—{_

A2

+ DA% (A)
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(5, (B), H] = =J1a ) {Si(B)S; 15, (A) + 05, (B)S5 5, (A)} ~

Aa

- Jlbz {S n+)\1b B) — US;(B) A7ZL+>\1,,(B)}_

A1

_chz{sz n+/\16 )+775 (B) n+)\lc(A)}_ (3.34)

Ale

= T2y {Si(B)S 0, (A) + 1S, (B)S;,(A)} -

A2

— DA*(B)

(ATH(A), H) = Ja ) {Qu(A)S, 1, (B) + nATH(A)S, (B) )+

Ala

+ I Y AQu(A)SE,, (A) —nA2H(A)SZ, (A} +
A1b

+ e Z {Qn Spn.(B) + nA%t(A) nch(B)}jL (3.35)
Ale

+ JQ Z {Qn n+)\2 ) 77A2+ (A) n+Aa (B) }+
+ DSF(A)

AV (B), H] = —Ju ) _{Qu(B)S),, (A) +nAT (B)ST.,, (A)} -

Ala
- Jlb Z {Qn 7L+>\1b ) - 77‘2131_ (B) A7ZL+>\15 (B)}_
—J1e Yy {Qu(B)SS,,, (A) +nA2 (B)S; (A} - (3.36)

- J2 Z {Qn n+)\2 ) + WAZ_(B) Afl+)\2 (A>}_

— DS (B)
Zamenom dobijenih komutatora u jednacine kretanja za Grinove funkcije dobijamo sistem
jednacina sa visim Grinovim funkcijama. Dekuplovanje visih Grinovih funkcija vr§imo na sledeci

nacin:

(QuSl Sy ) e ~ (Qu) (SIS ) (3.37)
(ARESHIS ) e = (Sh) ((AF15)) e (3.38)



48

Glava 3. Trodimenzioni anizotropni Hajzenbergov Jy, — Ji, — Jo model

Ove cetiri jednacine ¢ine sistem jednacina iz koga mozemo dobiti Grinove funkcije. U svrhu pre-

gledosti Grinove funkcije ¢emo oznacavati sa G4 (k, E),G1_(k, E), Goy(k, E), Go—(k, E), gde

je oc¢igledno koja oznaka pripada kojoj Grinovoj funkciji. Sistem jednacina za Cetiri nepoznate

Grinove funkcije ima sledeéi oblik:

gde je:

(E — £12)Chs (k, E) — CioGi_(k, B) — DGy (k, E) %20 (3.392)
(E + £)C_(k, E) + C1oGr (k, E) + DGy (k, E) = 0 (3.39b)
(E — E2)Goy (b, ) — KiGoy (k, ) — KnsGh_(k, E) = %z@n) (3.39¢)
(E + E)Cs(k, B) + KnGr (k, E) + K1aGr_(k, E) = 0 (3.39d)

E1o = 20(n(J1a — J1p + J1c + 2J2) + Jipcos ky)

Cia = 20(J14 cos ky + Jiccosk, + 2.J5 cos k, cos k)
Ky = 2J13,(Q) cos k, + D

Koy = 2(Q)(J14 cos ky + Jiccosk, + 2J5 cos ky cos k)

Exo = 20n(J1a — Jip + J1c + 2J2)

Energije elementarnih ekscitacija su polovi Grinovih funkcija. Primenom Kramerovog pravila

na sistem (3.39) za energije spinskih pobudenja dobijamo bikvadratnu jedna¢inu po Fy:

El+BiE} - C? =0 (3.40)

gde su novi koeficijenti By i C), dati izrazima:

B?>=C}, — & — Ef, — 2DK 5

C? = 1,83, — E3,E2 +2DEyE1 Ko — D* (K7, + K3,) — 2C15DEy» Ky
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a energija:
B\/-1-+/B2+(29)2
By = V2 ’
B\/-14+/B2+(29)2
V2
Konacno, eksplicitan izraz za Grinovu funkciju G4 (k, Ey) glasi:
Ag,, (E)
G (k F)= L 3.41
1+, E) (E— E\)(E + E))(E — Ey)(E + E) (3.41)
gde je Ag,, determinanta matrice:
%20‘ —012 -D 0
0 E+ & 0 D
=2(Q) —Kyn E—E&y 0
0 Ko 0 E+ &y
1 ona iznosi:
l
AGH_(E) = %2(512E + E2 + 822(E -+ 812> — DKlg) (D<Q> + O'(E — (922)) (342)
Ovaj izraz za Grinovu funkciju moze se svesti na:
i ~ P(E;)
Giy(k,E) = — J 3.43
1k B) = o7 ; E— E, (3.43)
gde je:
Ac,, (E))
P(E;) = s
’ Hz;éj (E E)
Pomocu ove funkcije se pojednostavljuje i zapis korelacione funkcije:
1 1. P(E)
G~ G+ — i —
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Ovaj izraz se moze i dalje uprostiti tako da je oblik korelacione funkcije slican izrazima iz proslih

glava:

(S5 (A)S5F(A)) = %Z {P(El) _gp(_El) coth(B, /26) + 222 }P(_EQ) coth(E,/20)+

+

P(E)) + P(By) — 3(P(—Ey) + P(—E>»)) }
2
(3.45)

(Q) smo dobili kao vrednost komutatora [A2%, §F] = 3(5%)2 — 2 sto znadi da je (Q) srazmerno
srednjoj vrednosti kvadrata operatora S%. Vezu izmedu ove velicine i magnetizacije je nasao

Kalen i ona izgleda:

142 + 292
2\2
= - - 3.46
(S 14 3D + 392 (3.46)
Naravno magnetizacija, odnosno o, je data izrazom:
1429
i (3.47)

7T 113D + 302

Kada T — 0, coth(E/20) — 1, magnetizacija na 0 K ima isti oblik kao sa gornje jednacine, ali

sa & — Py, gde je:

By =+ ST {P(B) + P(Ey) = 2P(-E) + P(— )}

Na slici 3.16 data je zavisnost magnetizacije na apsolutnoj nuli od parametra anizotropije D.
Vidimo da je magnetizacija rastué¢a funkcija anizotropijskog parametra, sto smo i ocekivali.

Magnetizacija poprima nize vrednosti nego u prethodnim modelima.

Na slici 3.17 prikazana je magnetizacija u zavisnosti od temperature. Za parametar anizo-
tropije D uzeta je vrednost od 0.0455 meV. Primeti¢emo da je vrednost magnetizacije na 0K
mnogo manja nego u prethodnim slucajevima. Eksperimentalno izmerene vrednosti magnet-
nih momenata po atomu zeleza iznose 0.25 pp [2], dok sa grafika mozemo procitati da je u
ovom slucaju vrednost magnetizacije 0.14. Posto magnetizacija na 0 K zavisi od izbora mo-

dela mozemo povecati parametar anizotropije da bismo dobili slaganja sa eksperimentalnim
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Slika 3.15: Magnetizacija na 0 K u zavisnosti od D

vrednostima. Dalje primecujemo da se vrlo dobro slazu vrednosti sa slika (3.16) (3.17) za

magnetizaciju na apsolutnoj nuli.

Na sledecoj slici, slika 3.18, predstavljena je zavisnost ((S?)?) od temperature. Ako se
vratimo na Kalenov izraz za ovu veli¢inu, jednacina (3.36), i pustimo da 7' — oo dobijamo
da vrednost ((S%)?) na visokim temperaturama tezi 2/3. To vidimo i na slici (3.18). U oba
slucaja, i magnetizacije i “dipolnog momenta”, kriti¢na temperatura je oko 60 K, sto je manje

nego ona koju smo ocekivali za ovu vrednost parametra anizotropije.

Pokusac¢emo sa jos jednom kombinacijom parametara. Najbolje rezultate daju modeli kod
kojih je 2J5 &~ Ji, 1 Jia # Jip. To su zajednicke osobine svih modela koji se proucavaju pri
opisivanju ove grupe jedinjenja. Razlika dolazi od izbora J.. Ve¢ smo napomenuli da on,
iako bi trebao biti jako mali, ne sme biti jednak 0. Do sada je bio razmatran slucaj kada je
J. = 0.0004 J1,. U radovima [12] i [13] za parametar .J. uzima se visa vrednost J. = 5 meV ili
J. = 0.1.Jy,. Poveta¢emoi D = 0.05 meV, tu vrednost koriste u radu [13]. Ukoliko uzmemo ove
vrednosti dobijamo za magnetizaciju zavisnost prikazanu na slici 3.19. Magnetizacija na 0 K
po ovom modelu se nije mnogo promenila. Sada iznosi (S*) ~ 0.16. Ovo ponovo nije dovoljno
visoko kao sto su eksperimentalne vrednosti, ali predstavlja popravku. Sa grafika mozemo

pretpostaviti i Nelovu temperaturu koja je sada mnogo bliza eksperimentalnoj, T = 120 K.
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Slika 3.18: Magnetizacija za D = 0.05

Kao sto smo ve¢ naglasili energija u ovom pristupu ima dve grane. To je novo u odnosu na
ostale pristupe koji su imali samo jednu granu. Disperzije su prikazane na slici 3.20. Vidimo da
su ove dve grane savrseno komplementarne. Npr. u obe grane postoji spin gep samo §to za granu
E5 on iznosi oko 15 meV, sto je porededi sa ostalim spin gepovima, kod ostalih modela, visa
vrednost. Za razliku od nje, grana £ ima spin gep velicine 0.5 meV s§to je podjednako udaljeno
od ocekivanih vrednosti. Prva grana ima plato energija u velikom opsegu talasnih vektora, sto
nismo imali kod ostalih modela. Nasuprot njoj grana Es pokazuje o¢ekivano ponasanje u tom
opsegu. U ostatku intervala grana Fy ima plato na dosta visokim energijama, dok se sada grana

E ponasa sli¢nije prethodnim modelima.

Pogledajmo jos vrednosti spin gepa u ove dve grane. Zavisnosti od temperature su date na
slici 3.21. Za energijsku granu 1 spin gep je uvek ispod vrednosti A = 1 meV, $to je manje nego
sto smo ocekivali. Ocekivana vrednost bi bila oko 7 meV. Vidimo da zavisnost nije identi¢na
kao zavisnost magnetizacije od spina, Sto je posledica ¢injenice da ovaj spin gep ima clan koji je
slobodan od magnetizacije. Za razliku od njega, spin gep za drugu granu energije ima identi¢nu
zavisnost kao i magnetizacija i vrednosti leze oko 15 meV-a. Ovo je u drugu ruku prevelika
vrednost. Vidimo da pojedinac¢no nijedna od ovih grana ne reprodukuje stvarnu disperziju

spinskih talasa.
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Slika 3.19: Energijski spektar za model [7] i D = 0.0455
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Slika 3.20: Spin gep u zavisnosti od temperature.
a) Spin gep za granu energije E; b) Spin gep za granu energije Fs
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Zakljucak

Kao zadatak ovog rada se postavilo pitanje kako prisustvo anizotropije u hamiltonijanu utice
na rezultate nekih relevantnih fizickih veli¢ina prilikom modelovanja odredene grupe materijala,
u ovom slucaju pniktida sa osnovom gvozda. Obradeni su 2D i 3D modeli na dva nacina, “bo-
zonizacijom” hamiltonijana pomoc¢u HolStajn-Primakovljeve transformacije u okviru Blohove
aproksimacije i u spinskom formalizmu u aproksimaciji slucajnih faza (RPA). Uzete su dve
vrste anizotropija, jednojonska i spinska anizotropija. Provera je vrSena preko izra¢unavanja

spin-gepa, energijske disperzije, magnetizacije i kriticne temperature.

Za Devlinov metod dekuplovanja Grinovih funkcija dobili smo vrednosti magnetizacija oko
0.14 up $to je nize nego dobijeni eksperimentalni podaci za oksipniktide (0.25 pp i 0.36 up
[2]). Povecanje parametra anizotropije sa pretpostavljene vrednosti od 0.045 meV nije narocito
popravilo rezultate magnetizacije na 0 K. Ostali modeli su dali vise vrednosti magnetizacije na
apsolutnoj nuli, od oko 0.5-0.7 pp. To se slaze sa rezultatima iz radova [2,24]. Ovi rezultati
su u boljem slaganju sa eksperimentalnim rezultatima za magnetizaciju obi¢nih pniktida (ne
oksipniktida), oko 0.8 pp. Magnetizacija u zavisnosti od temperature je uradena za modele sa
jednojonskom anizotropijom. Utvrdeno je da magnetizacija opada sa temperaturom Sto je bilo
i ocekivano. Vrednosti magnetizacije na 0 K dobijene direktim racunanjem i one koje se mogu
procitati sa grafika zavisnosti magnetizacije od temperature se ne poklapaju za Anderson-
Kalenovo dekuplovanje, dok je u slucaju Devlinovog dekuplovanja slaganje zadovoljavajuce.

Jednu od prednosti Devlinovog dekuplovanja je pojava parametra (@) = 3<(5’2)> — 2, preko

95
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koga mozemo proveriti ispravnost naseg modela. Naime, za niske temperature zbog pojave
anizotropije ovaj parametar bi trebalo da zadovoljava uslov (Q) # 0 [10], $to nije slu¢aj pri
Anderson-Kalen i Naratovom dekuplovanju. U ovom radu na temperaturama 1" > T vrednost
ove velicine jeste mala i pozitivna i za temperature vise od Nelove ona pada na nulu, bas kao

Sto je i predvideno.

Izbor parametra anizotropije u svim modelima smo vrsili tako da model ima Nelovu tem-
peraturu jednaku eksperimentalnoj za jedinjenje LaOFeAs, Ty = 138 K. U slucaju dvodimen-
zionog modela nije bilo moguée izabrati vrednost parametra anizotropije tako da se dobijena
Nelova temperatura poklapa sa eksperimentalnom. Ustvari, dobijena je negativna vrednost za
parametar ¢ Sto ne odgovara anizotropiji lake ose. U trodimenzionim modelima smo imali vise
uspeha. U modelu sa spinskom anizotropijom vrednosti Nelove temperature od 138 K odgovara
parametar anizotropije § = 6.2 - 104, Posmatrani su jos neki modeli (sa drugim parametrima
interakcije) i svi su imali vrednosti anizotropija u opsegu 0 < § < 0.01 . Model sa jednojon-
skom anizotropijom, u slucaju Anderson-Kalenovog dekuplovanja, dao je vrednost anizotropije
D = 0.045 meV. Kao sto smo rekli, za modele sa jednojonskom anizotropijom smo rac¢unali i
zavisnosti magnetizacije od temperature. Sa ovih grafika se moze procitati temperatura na ko-
joj prestaje uredeno stanje (o # 0). U slucaju Anderson-Kalenovog dekuplovanja temperatura
na kojoj o pocinje da raste i Nelova temperatura se ne poklapaju. Sa druge strane, tempe-
rature na kojima prestaje uredeno stanje se poklapaju kod Anderson-Kalenovog i Devlinovog
dekuplovanja, iako se magnetizacije na apsolutnoj nuli razlikuju. Ukoliko pove¢amo parame-
tar anizotropije D = 0.05 meV-a, u slucaju Devlinovog dekuplovanja, temperatura prelaza se

povecava do T ~ 120 K.

Spektri energija elementarnih ekscitacija duz nekih simetrijskih pravaca su prikazani na gra-
ficima za sve modele. U vecini slucajeva slaganja izmedu modela su veoma dobra. Nazalost
nedostatak eksperimentalnih rezultata za jedinjenja oksipniktida nas onemogucava da prove-
rimo upotrebljene modele u odnosu na ovu fizicku karakteristiku. Isti problem postoji i pri
racunanju odnosa spinskih brzina, kao i spin gepova. Eksperimentalni podaci postoje za pnik-
tide bez prisustva kiseonika. Za ova jedinjenja spin gepovi za trodimenzione modele se dobro

slazu sa eksperimentalnim podacima, sem u slu¢aju Devlinovog dekuplovanja. U ovom me-
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todu dobijamo dve grane energija pobudenja i nijedna od tih grana ne pruza zadovoljavajuce

rezultate.

Kako smo u modelima koristili slucaj kada je J1, &~ Jip i J1o = 2J5 na graficima spinskih
talasa posmatramo vrednosti odnosa za a = 21 f = 2. Ovi rezultati se najbolje slazu sa
eksperimentalnim iz [15] za vrednosti v = 0.004, $to je pet puta veéa vrednost od one koju smo
mi koristili. Odnos v, /v, eksperimentalno iznosi 0.28 $to se ne slaze najbolje sa rezultatima iz

ovog rada.

Trodimenzioni modeli su dali mnogo bolje rezultate od dvodimenzionih, Sto se slaze sa
pocetnom pretpostavkom, da se u slucaju pniktida gvozda interakcija izmedu slojeva ne moze
zanemariti. Eksperimentalne rezultate smo uspeli u odredenoj meri reprodukovati u svim tro-
dimenzionim modelima. Rezultati modela sa spinskom anizotropijom su dovoljno dobro repro-
dukovali Nelovu temperaturu, spin gep i odnose brzina spinskih talasa, dok za magnetizaciju
smo dobili rezultate koji su se slagali sa rezultatima za neoksipniktide. Model sa jednojonskom
anizotropijom resavan Anderson-Kalenovim dekuplovanjem se u velikoj meri slaze sa razulta-
tima modela sa spinskom anizotropijom, Sto znaci da su disperzija spinskih talasa, spin gep i
odnosi spinskih brzina dali dobre ili bar zadovoljavajuce rezultate. Devlinov metod resavanja
je dao iznenadujuée razli¢ite rezultate za isti model u odnosu na Anderson-Kalenovo deku-
plovanje. Rezultati magnetizacije se daleko bolje slazu u ovom modelu sa eksperimentalnim
za oksipniktide. Analiza energijskih grana je izostala, poSto je oc¢igledno potrebno bolje razu-
mevanje i interpretacija pojave dve energijske grane u ovom modelu. Uzrok otezane analize
krticne temperature u ovom slucaju lezi u pojavi ¢lanova slobodnih od magnetizacije u izrazu

za energiji elementarnih pobudenja.



Dodatak A

Metod dvovremenskih temperaturnih

Grinovih funkcija

Ovdje ¢emo navesti osnovne informacije vezane za Grinove funkcije i njihovu primenu. Ovaj
metod je u Sirokoj upotrebi u statistickoj fizici posto ne samo da je efektivan nacin izracunavanja
makroskopskih, eksperimentalno proverljivih, velicina nego i onih mikroskopskih, kao $to su

energija i vreme zivota elementarnih ekscitacija.

Uzmimo dva operatora A(t) i B(¢') i neka su dati u Hajzenbergovoj slici (H je hamiltonijan

sistema):
A(t) = ™ A0)e™™,  B(t') = ™ B(0)e

Jednacine kretanja ova dva operatora imaju oblik:

d

i ) = A1), H]

Sada uvedimo vremensku korelacionu funkciju kao:

Fas(tt') = (A(t)B(1))

o8
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gde (...) oznacava srednju vrednost po kanonskom ili velikom kanonskom Gibsovom ansamblu:

(- )y=Q 'Tr{e 7 -}, Q="Tr{e 7} (A1)

Mozemo se lako uvjeriti da ove funkcije zavise samo od razlike vremenskih argumenata. Kori-
ste¢i pravilo da je pod tragom (Spurom) matrice dozvoljena cikli¢na promena operatora, kao i

da operatori E~% i E~"* komutiraju dobijamo:

H

Te{A()B(t')e™ 7 } = Tr{e=1) A(0)e~HE-1IBETY =

_ TI{A(())efz'?-L(tft’)B(O)eiﬂ(tft’)e* 0 }
odakle slijedi da je:
Fap(t,t') = Fap(t—1t)

Trazeci vremenski izvod ove korelacione funkcije, kako bismo mogli da znamo vremensku evo-
luciju sistema, dobijamo lanac ili seriju korelacionih funkcija sve viseg reda. Da bismo izvukli
neke rezultate iz ovog rastuceg reda spregnutih funkcija moramo nekako presjeé¢i ovaj niz, de-

kuplovati. Zato se prebacujemo u formalizam Grinovih funkcija definisu¢i ih kad

GEZ,)B (t7 t/)

({(A@B(t)" = 0(t = t')([A(t), B(t)]n)
({(A@IB()))" = —0(t = ') {[A(®), B(t')]n)
({(ADIB())) = (T, A)B(H))

GLs(t.1)

GS\?B (tv t/>

L(r) za retardovane, (a) za avansovane i (c) za kauzalne
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gde je:

T, A)B(t') = 0(t —t")A@)B(t") +no(t" — t)B(t').A(t)

1 akojex >0
O(x) =

0 akojex <0

Ovdje n uzima vrednosti 7 = +1 i odabir zavisi od pogodnosti, a ne od karakteristika operatora
i njihovih komutacionih relacija. Inace, obicno se uzima 1 = 1 za Boze operatore, a n = —1 za
Fermijeve. Dalje, kako je Grinova funkcija po definiciji kombinacija korelacionih funkcija tako

i za Grinove funkcije vazi:
Gap(t,t')=Gapt—1)
Takode, posto su Grinove funkcije su linearne u odnosu na operatore A i B vazi i sledece:
((a1 A1 + asAo|B)) = an ((A1B)) + aa{(A2|B))

Potrazimo jednacinu kretanja za Grinovu funkciju. Pre toga uradimo vremenski izvod izraza

ot —1t):

d / /
Ot 1) =d(t—1)

Ovdje je 0(t — t') Dirakova-delta funkcija. Jednacina kretanja Grinove funkcije je:

id%G‘it,B(t — ') = i(t — ') (JA(t), BE)Y + 0(t — t')([[A, H], B])

Sada uvedimo par oznaka radi jednostavnosti zapisa. Kako §(t —¢') ima vrednosti razli¢ite od
nule samo za t = ¢ mi mozemo veli¢inu ([A(t), B(t')]) oznaciti sa (). Dalje vidimo iz drugog
¢lana sa desne strane da smo iskoristili jednacinu kretanja za operatore z‘%fl = [fl, H] pa nam

drugi ¢lan izgleda kao u gornjoj jednacini. Dalje ¢emo njega oznacavati kao Fiw(t —t')itoje
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visa Grinova funkcija. KOnacno gornja jednacina ima oblik:

i%Gj(t —t)=id(t —t)Q + TV (t —t')
Dalje mozemo potraziti jedna¢inu kretanja za I'(t) pri ¢emu bi dobili Grinovu funkciju jednog
reda visu od I'(t) i tako dalje. Jasno je da bi ovom metodom dobili beskonacan niz ili lanac
funkcija za odredivanje pocetne G(t). Ocigledno da ovaj posao ne bi urodio plodom i ne
bismo ovom metodom mogli da resimo ovaj problem. Zato ovaj lanac treba negde preseci.
Taj metod zatvaranja lanca Grinovih funkcija nazivamo dekuplovanjem. Cilj je, u okviru neke

aproksimacije, visu Grinovu funkciju izraziti nizom ¢ime bi se lanac jednacina zatvorio. Opsti

model dekuplovanja ne postoji i on je specifican za svaki dati problem.

[zvrsimo vremenski Furije transform Grinovih funkcija:

Gt —t) = / Gy g(E)e Pt
. 1 [~ I
Gi‘l,B(E) = %/ Giél,B(t - t’)e B=)

Onda jednacina kretanja za Grinovu funkciju ima oblik:

E{(AIB))} = %W\, B]) + ((AIB))%

Spektralna reprezentacija

Pogledajmo korelacione funkcije koje ulaze u sastav Grinovih funkcija:

Tas(t—1') = (A(t)B(t))
Ts.a(t —1') = (B(t')A(t))

One su potrebne kako bismo dosli do izraza koji povezuje statisticke srednje vrednosti nekih

veli¢ina i Grinove funkcije.

Neka su |k) i Ej, svojstvena stanja i svojstvene vrednosti hamiltonijana posmatranog sistema.
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Takode, koristimo statisticki operator kanonickog ansambla za racunanje srednjih vrednosti

Po = Q‘lef’“r%T. Sada iskoristimo ove ¢injenice pri analiziranju korelacione funkcije:
Tsalt —t') = Tr{B(#) A( Po}—QZ<k’B e T
- éZ (1B 1) (1] Apye e k) _
Q Z < ‘ M B l> <l ‘ e%HtAe’%me_h%T
BB

:@Z<k|B|Z><Z|A|k>e‘ks@e-i g
k,l

k) =

Uveli smo oznaku 7 = t—1t' i iskoristili smo svojstvo kompletnosti skupa svojstvenih vektora |k),
> k) (k| =1, kao i jednakost da je F'(H)|k) = F(E)) |k). Predimo sada u E reprezentaciju,

odnosno uradimo Furije transform korelacione funkcije:

J(E) = % / dre’® 7 (1)

kao 1:

i U E—Ep+E)T _ 5(E — FE, + El)
2

gde je d(x) Dirakova delta funkcija. Konacno Furije transform ima oblik:

1 By
Tsa(E)= 5> (k|BI) (| A|k)e T6(E — Ey + Ey)

) =
le

Vidimo iz poslednje relacije da korelaciona funkcija ima singularitet na energiji £y, — Ej. Razlika

Ey — E; predstaavlja energiju pobudenja sistema iz stanja |k) u stanje |I).

Analogno dolazimo do izraza za korelacionu funkciju J45 i ona ima oblik u E reprezentaciji:

Tas(E @Z (k|BI0) (1| Alk) e 5T BT (B — (B, — B)
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Kako zbog delta funkcije ovo ima smisla samo za E = Ej, — E; konacan oblik ove jednakosti je:
B
Jas(E) = e*sT Jpa(E)

Velicine Ja5(E) i Jpa(E) se nazivaju spektralne intenzivnosti ili spektralne funkcije date ko-

relacione funkcije.

Sada odredimo sprektralnu reprezentaciju Grinovih funkcija, odnosno uspostavimo vezu
izmedu Furije-komponenata Grinove funkcije i odgovarajué¢ih komponenata korelacione funk-

cije. Uradimo vremenski Furije transform Grinove funkcije:

G(E) = / dreiBT G (7)

2T

Ako trazimo vezu izmedu Furije likova korelacionih funkcija i Grinovih funkcija moramo znati
i Furije lik od Hevisajdove funkcije (6(7)). Koriste¢i jednakost 0(1) = (), dolazimo do

= [drd(). Ve je poznat razvoj delta funkcije:

o(r) = /dT5 /dT/ dEe —hm—/ dE/dTee”:

7’LET
= lim — /
—02m J_ o E+ie

Ocigledno imamo pol u tacki £ = —ie, pa u slucaju da zatvaramo konturu u u donjoj poluravni
gde je ImE < 0 (kada je 7 > 0) teorema o reziduumu daje da je 0(7) = 1. U slucaju da se
kontura zatvara u gornjoj poluravni, tada je 6(7) = 0 posto u tom delu nema singulariteta. Za

retardovanu funkciju po definiciji imamo:

G"(1) = 0(7)[Tas — 1TBA]

Sada ¢emo izvrsiti ve¢ navedene Furije transformacije i koristeé¢i poslednju jednakost iz proslog

dela dobijamo:

o] i 00 (eE//kBT )jB.A B . ,
dEl/G’r‘ E// - dE//dEl E +FE )
/_ (E7) /_ E" + e

[e.e]
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Sada obe strane ove jednakosti pomnozimo sa 7 i sve prointegralimo po 7 u granicama

{—00, 00}. Dobijamo:

r i > (eE//kBT — n)jBA > i(E—E'—E")t
2nG"(E) = %/ dE'dE" i / dre'E-F=E")

o0 —00

Poslednji ¢lan na desnoj strani daje delta funkciju f_oooo dre!E-F'=ET — on§(E — E' — E"), §to

ukida integraciju po E” i svako E” zamenjuje sa E'.

GE) =5 | aF E—E +ie

" or oo

: /OO (e /75T — ) T

Ukoliko je poznata funkcija G 45(F) iz nje mozemo dobiti korelacionu funkcijuJs4. Koristi¢emo

relaciju:

Simbol P oznacava glavnu vrednost integrala. Dobijamo:

N T L(eFRET ) Tea(EY) 1 B
G(E+ZE) = ,Pg /_OO dFE E_F + 5(6 B _n)jB.A(E)
i [ (T — ) Tpa(E) 1 b
G(E—ZE)—P%/_OOCZE E_ E —5(6 B _n)jBA(E>

Oduzmemo li poslednje dvije relacije dobijamo izraz za spektralnu intenzivnost korelacione

funkcije:

TialE) = lim G(E + Ze)E— G(E — ie)
e—0 eFpT — n

sto za korelacionu funkciju daje:

[ G(E +ie) — G(E — ie)
ibT
Jsa(T) = lim /_Oo dEe =

e*sT — 1




Dodatak B

Magnetno-kristalografska (jednojonska)

anizotropija

Posmatramo grupu jona zeleza. Kod njih je degeneracija 2L + 1 energetskih nivoa usled
interakcije sa kristalnim poljem daleko vec¢a i od kgT i od LS sprege, pa moramo uzimati u
obzir osnovno stanje u odnosu na kristalno polje. U vecini jonskih kristala ove grupe magnetni

joni se nalaze u centru oktaedra sacinjenog od anjona.

Hamiltonijan kristalnog polja je realna funkcija, pa su onda i svojstvene funkcije ovog ope-
ratora tekode realne funkcije. Sa druge strane, operator ukupnog ugaonog momenta L je ima-
ginaran, pa su i oc¢ekivane vrednosti ovog operatora u odnosu na realne funkcije imaginarne.
Pored toga, operator L je ermitski, Sto bi znacilo da su njegovi dijagonalni clanovi realne funk-
cije. Uzimajuci ovo u obzir mozemo zakljuciti da su ocekivane vrednosti angularnog momenta
po funkcijama osnovnog stanja jednake nuli, tj. (0|L|0) = 0. To znaci da je angularni momenat

ugasen u osnovnom nedegenerisanom stanju.

Uzmimo da su E,, i |n) energijski nivo i odgovarajuéa svojstvena funkcija kristala u sluéaju
cijepanja energijskih nivoa zbog kristalnog polja. Funkcija |n) moze biti orbitalni dio svojstvene
funkcije mnogo - elektronskog sistema ili svojstvena funkcija odgovaraju¢eg hamiltonijana. U
oba slucaja mozemo je tumaciti kao proizvod orbitalnog i spinskog dela. U ovom slucaju
smatramo da je orbitalni dio svojstvene funkcije u osnovnom stanju, dok je spinski slobodan.

To bi znacilo da je orbitalni momenat ugasen i magnetni momenat jona zavisi samo od spina.

65
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Slobodni spin se veze uz reSetku samo ako uzmemo u obzir i LS sprezanje.

Posmatrajmo LS sprezanje i Zemanovu energiju kao perturbaciju:

— — —

V=AL-S+pugH- -(25+1I)

Kako je spinski dio svojstvene funkcije nezavistan od orbitalnog, spin ostaje kao operator u
ovom hamiltonijanu. Zbog gaSenja orbitalnog momenta u slucaju prve popravke dobijamo

rezultat:
Za drugu popravku energije dobijamo izraz:

AE® = =3 " [N SuSy + 20N Hy Sy + pp A H, H,)|

JTR”

gde je:

v =A{zy,2}

0|L|n){n|L|0O
AW:Z< !E!n>_<E!0! >7

n

Efektivni hamiltonijan za nedegenerisano osnovno stanje usled cijepanja zbog kristalnog polja

je:

Mo =Y [205H,(0u — M) Sy — NSuA S, — ph H A H, |
pv
Prvi ¢lan je efektivna Zemanova energija u kojoj je faktor g zamijenjen tenzorom: g = 2(d,, —
AA,,). Drugi ¢lan predstavlja anizotropijski spin hamiltonijan, koji predstavlja energiju ani-

zotropije zbog pravca spina. Uzmimo za osnove ose kristala x, y 1 2z i ozna¢imo odgovarajuce
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komponente A sa A,, A, i A,. Tada anizotropijski spin hamiltonijan moze biti zapisan kao:

1 1 1

1
(352 —-S(S+1))+ 5 (e — Ay)(S7—S2)]
Zanemarivsi konstante clanove uz S(S + 1) dobijamo:
H=DS}+E(S;—S)

U slucaju da je .S cio broj prvi ¢lan u hamiltonijanu cijepa energiju u .S dvostruko degenerisanih
nivoa: S, = £5;4+(S — 1);...;+1 i jedan nedegenerisan sa S, = 0. Drugi ¢lan hamiltonijana
ima konacne matri¢ne elemente izmedu stanja sa AS, = £2. Time dvostruko degenerisani nivoi
koji su postignuti prvim clanom se cijepaju zbog drugog ¢lana i time je (25 + 1) degeneracija
energetskih nivoa kompenzovana anizotropijskim hamiltonijanom. U sluc¢aju da je S polucijeli
broj, imamo S + 1/2 dvostruko degenerisanih nivoa AS, = +£5;+(S —1);...;£1/2. Ali kako
je S sada polucijeli broj za drugi ¢lan hamiltonijana nemamo matri¢nih elemenata tako da
dvostruka degeneracija usled prvog ¢lana ostaje. Slucaj polucijelog spina se odnosi na sisteme sa
neparnim brojem elektrona koji ne mogu u potpunosti da uklone degeneraciju, ostaju dvostruko

degenerisani nivoi. Ovo je Kramersova teorema, a dvostruko degenerisani nivoi Kramersovi

dublets.

Treéi ¢lan u hamiltonijanu, H® = —p%H A, H,, nema veze sa LS spregom ve¢ dolazi
od druge popravke Zemanove energije za orbitalni ugaoni momenat. On daje temperaturno
nezavisnu (anizotropijsku) paramagnetnu susceptibilnost, koja se zove Van-Flekov orbitalni pa-
ramagnetizam. Van Flekov orbitalni paramagnetizam daje nezanemarljive doprinose u slucaju

da energija pobudenih nivoa nije previse velika.

U slucaju kubne simetrije, promena efektivne vrednosti g i orbitalni paramagnetizam su
konaéni i izotropski, posto je efektivni hamiltonijan za kubne sisteme u drugoj popravci izo-

tropan (anizotropijski dio je konstanta). Anizotropija u ovom slucaju se javlja tek u ¢etvrtom
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koraku i ima oblik:
1
s = %[sﬁ Sy + 82— £S5+ DBS(S +1) - 1)]

Za drugu popravku anizotropijski dio nestaje u slucaju S = 1/2, ¢ak i za nize simetrije, kao Sto
je oktaedarska, dok je za ¢etvrtu popravku u kubnim sistemima anizotropijski dio konstanta za

S < 2.
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