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Efekti spin-orbitalne interakcije izucdavaju se poslednjih
nekoliko godina u vezi sa magneto-optickim fenomenima u magnet-
nim dielektricima., Problemi, ideje i razni prilazi analizi ovih
fenomena izloZeni su u monografiji /1/.

Predmet ovoga rada je formulacija kompletne teorije jedno-
elektronskih pobudjenja koji nastaju usled spin-orbitalne inter-
akcije, Dobijeni rezultati mogu se direktno primeniti na gasove
ili na kristale sa izvanredno malim L-S kuplovanjem. Formulisa-
nje ovakve teorije predstavlja neophodnu osnovu za formiranje
odgovarajuée teorije jako vezanih sistema (kristala), poSto sta-
nja izolovanog atoma predstavljaju osnovu za definisanje kristal-
nog Hamiltonijana.

Ekscitacije koje ée biti analizirane u ovom radu nastaju usled
promene orijentacije i spinskog i orbitalnog momenta. OVo su n
niskoenergetske eks¢itacije pa zbog toga toplotni efekti bitno
definidu stanje sistema. Spin-orbitalna interakcija se uzima kao
glavni mehanizam koji karakteriSe osobine ovih ekscitacija.




s; 1. STABILIZACIJA HAMILTONIJANA ELEKTRONSKOG

PODSISTEMA -

Pre nego Sto predjemo na analizu Jednoelektronskog pobu-
djenja u izolovanom atomu, izloZiéemo op3tu Semu za analizu
pobudjenja u elektronskom podsistemu dielektrika.

Osnovna ideja kojom se ovde moZe rukovoditi je &injenica da
se elektromske talasne funkcije susednih molekula slabo prek-
rivaju pa se zbog toga prilikom analize ne mora koristiti ceo
prostor Fermijonskih stanja vel samo jedan njegov karakteris-
tiéni podprostor.

Ako se u dielektriku ogranidimo samo dvodestidnim inte-
rakcijama onda se Hamiltonijan sistema mo%e pisati u oblikus

//:LQ /a/% /a// /a/+22__ Dy //u/u' vv)-

a v v

A1) fula) fy 18) i 18) I.1.1.

U ovoj formuli f i f+ su Fermi operatori koji kreiraju elek-
trone u stanju‘/A na datom évoru a i oni zadovoljavaju poz-
nate Fermijonske komutacione relacije

{7,{A/a/, 75/4/} :O/Cu 0[14 I.1.2.

Predpostaviéemo da se svaki od molekula moZ%e ekscitira-

tina /7+7 nadin pa zato:
/Al/‘/(: l// )// E /0/ 7/2— /‘-’//. “/ﬂ 5/7'2‘Z/ 101050
Takodje predpostavimo da je resetka sloZena pa moZemo pisati:
_ = B3, . g =D
azn+ RG] [ b=m+ G 1m) I.1.4.

Gde o i/@ uzimaju L vrednosti Sto znali da se posmatrana
reSetka sastoji od I podresetki. Veliéine_ﬁ%uv/ag karakte-
risu stanja energije izolovanog molekula. Hamiltonijan izolo-

vanog molekula ima oblik:

;: /L/d /L//O/ //lnf/ 101050
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Treba naglasiti da Hamiltonijan izoloveanog molekula ne zavisi
od indeksa kristalne Celije n veé samo od indeksa podreSetke

Pretpostavlja se da svojstveni problem Hamiltonijana mo-
Zemo da resimo:

% (k) = Lt i (E)
Tada su veliéine_£27ul,ﬂ2/ ==.£2/4y /)  date sa
R0 =2 o, ()= Jl B . (ENA TR M) T,

Gde su j&, skupovi unutrasnjih koordinata molekula na mestu X ,
Ako izmedju molekula deluju potencijalne energije oblika n_fn
onda su matridni elementi ove interakcije dati sa:

G fapivs)= B s vi)= f oL Ee fy Ll ol
%,/ﬁ/”ﬁ/ﬁ/ I.1.8.

I.l.6.

Hamiltonijan I.l.l. zatvoren je u Fermijonskom podpros-
toru koji Jje izdvojen uslovom
*‘

///?L//jm/d/ I.1.9.

Gde su f i f vektori dati sa

47
— WA = el a T
ol 5 =V o o

177 I.1.10.

» ’rn ’ . » 3
0d Fermi operatora f i f preéi ¢emo na nove Fermi
.
operatore F7i ¥ .

f.9%ﬁ/7ié X%%ﬁi&%zf(j;u,ogw

Da bi transformacija bile unitarna mora vaziti uslov:



-—-}-; - —7-(; — 5
7 ) = Py P
ok s I.1.11.
gde su vektori }Qﬂ; ;’ dati sa
AL
o vera)ll Z + + +
x_ _\|la oo
" %“/'} ) = “ 5 t5)-- ;gp(/ﬁ/'"}/f/”/\\l.l.la
n 77

Transformaciju sa f na ° izraziéemo na sledeéi nadin:

— A — 2 2% A T
/)= U Ptn) S = P U I.1.12.

Zbog unitarnosti transformacije mora vaziti

2% — 25 AT A,
/“/ﬁ//“/ﬁ/: P50 )%™ e a) = ] I.1.14.

Odakle sledi da je U unitarna matrica tj.

AF A A AT "“_7 A > o
Jlieei ;07 R udy sam

Transformaciju I.l.l1%. moZemo napisati eksplicitnije u
obliku:
7‘-
[+ ¢

— L ?ép( «£, /3 ik Y& A, —
T (7 =L Uo 1607) ; At =2 Uy /7] 1.6,

Zamenom I.l.16. u I.l.l.dobijamo:

= ol +o( o,
=2 Xew %¥ta) ¥in)

Ax O

e
45 T evw) K e ) f v

03 8o 'ww!

Iolol?c
Gde su novi matriéni elementi dati sa :



0(/5 ! oS 0(/’ 1oy *p( o X
Ao (060 3) =2 "% w/ Z({M'Q’Z/)fu Z/y/fw'

I.l.18.
0d Fermi operatora f* i f mo¥emo pre¢i na kvazi-

Pauli operatore P i P* koji kreiraju pobudjenje tipa Py
na molekul koji se nalazi na &voru n o
Obrazci za prelazak sa f na P su:

2015) =4, %// v /9 /55) —/ (7)) 177y

AMFO
0/_ & - ?9‘( &
R00R) B = 10 0A) 1 1A
o L T a =
7£/n//0/ﬁ/r/——/uz:ﬂ//x/ﬁ//;ﬁ/ﬁ/:7 1) 1A/

I.1.19.
0d Fermi operatora ?’ }” moZze se preéi na kvazi-Pauli ope-
ratore Q i Q po formuli

+ +
QS 17)= £3) 8% Qe 1= K] B

O #0
,
Q@ 15) QL 15) = F71a) Y. 15)

WA

G131 5 19) = =2 71 1A = 1= 2 GEn) G 1)

I.1.20.
§aé cilj Jje da odredimo koeficiente quy unitarne mat-
rice U tako da iz Hamiltonijana I.1l.17. isdeznu &lanovi
linearni po operatore Q1 i Q



Prethodnu sumu I.1l.17. treba razviti i koristeéi formule I.1.2OT
izraziti I.1.17. preko operatora Q+ i Q .

U tom cilju iz Hamiltonijana I.1l.17. izdvojiéemo energiju
osnovnog stanja i ona ima oblik:

//0:/\/[_7;_ Xg; + —21 ;ﬁ" Y“ﬂ(OOD O)} I.1.21.

Linearni delovi Hamiltonijana I.1.17. imaju oblik

M= 2 _ Qg/n/{X@o+zZ_Y 0000) + 37 10000+

AXO

ya
ﬂ
Y” 000@/}

I.1.22.
Koeficiente gMJ,unitarne matrice U odrediéemo tako
da energija osnovnog stanja sistema I.l1.21. ima ekstremnm
vrednost. PoSto koeficienti Uuo koji ulaze u sastav H, nisu
medjusobno nezavisni veé zadovoljavaju uslov

«.
% Z(/Ao Ui =1 I.1.23.
prilikom traZenja ekstremne vrednosti H, moramo koristiti
Lagranzev metod neodredjenih mnozltelaa.
To znadi da é&emo relaciju ;Zﬂ_ Zj* le( ~1=0
pomnoZziti neodredjenim faktorlég af;, rezultat sumirati po &
i sve to dodati formuli h,.

_ — AP B
%of%‘z%’{yoag*f% Y7o 00(2)}r

1 XB

— 75
2 Q3UA)| Xset 2 YTM0000)7 22

(\4)/
255 By x
+4 5 2 e Y i U
% o
ho = 2o, S2p (%) Uuo Uy,
* *



Tako dobijamo formu R koja ima oblik:

5 X oo 4 1
/Qﬂp(/ZE/Q y(d)?/ Uy %u?fa}uw/% % Z

1

-2 Ul U 2

I.1.24,
Ekstremum energije osnovnog stanja dobije se ako vari-
jaciju forme R izjednadimo sa nulom.

R
JQ“BZ{;,O S U+ a JZ/ I.1.25.

Sto se svodi na

PR _n . OE _
UL, VERY ) I.1.26.

Posle sredjivanja uslova I1.l.26. za odredjivanje funkcije
i neodredjenih LagranZevih mnoZitelja Ezz'dobijamo sledede
sisteme Jjednadina:

& S5 o / — a ;o
e Ul =2 UG L) 4 2 [#7 i) +

v H
+ B vun)| UL Ul

I.1.27.

I.1.28.



Na osnovu simetrije koeficienata gﬁ i.S:L lako se moZe
zakljucéiti da su uslovi I.1.27. i I.1.28. ekvivalentni, pa
¢emo u daljem koristiti jedan od njih, recimo I.1.27.

Koristei formulu I.1l.27. lako pokazujemo da je H, ko-
Jja je data formulom I.1.22. ravno nuli, pa prema tome ona
transformacija koja minimizira energiju osnovnog stanja isto-
vremeno nas oslobadja linearnih ¢lanova Hamiltonijana po
Q i Q%.

Treba napomenuti da uslow I.1.27. daje / (/ '+ 1)
vrednost za LagranZev mnozitel] .

Da bi energija osnovnog stanja koJja sada ima oblik

/7/0 = /\/Z;—- aax
X o X
- ”’/VZ__ ¢ﬂ( ézf/d')/)/y Z//uofy Z/{/u'o alf: Z//'S

AP MM LY I.1.29.
bila minimalna od I&/ '+ 1 ) vrednostima éZ;,u formulu I.1.29.
moramo ukljuéiti L, vrednosti za 5&; koji se dobijaju iz
rekularne jednaline sistema I.l.27. .
Kao rezultat ukazane procedure mi Hamiltonijan I.l.l17. dobi-
Jjamo u obliku:

H=H, +H +H+H I.1.30.

Gde je H, dato formulom I.1.29.

Kvadratni deo Hamiltonijana ima oblik:

fy= e A 1 T.131
— T
W= AL QSR Q%) ;e €l n2,.T)
N B

AZ@: Xgw—XE o, +% Z/fY (gwoo)P( (006w) —
- Y"(/’/a 000dgw — Y (0000)d, ]

/%(z/ > /OW/Q //’J/OP/M/ G {/7/_2.‘_/’/
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/@ua/— /[Y S (9000)+ st /Oweojj

H=5 TS fo R (@ ST ) @ 1) G )

7 &BOw 17 1m
(9/{,0 E/ZZ" /—'/
S (6 w)=F Y (90wo)

* A
SE (o) = YL (0woo)
Kubna forma Hamiltonijana moZe se napisati kao:
Hy = 7 + H4 I.1.32.
Gde je:
M =~ /Z_ﬂ_ /{ [ fooogk Y2 ooeo)]@@ IQL ) @+
+IYE (0000)+ Y% 10008J@0 15) Qi //7/]
1.1.33
@ 1 5 f+a’_oz_7‘/s~
/7 :7757/@@@/ [N (8oio0)+ 12 ~/u9099/@@/ﬁ/@9///7/@w/m/7‘

+/ Xs“{; (800w)+ ),/;fi /aw@a/@;*/ﬁ/@g/ﬁ/gﬁ /n;/+cc}
1134

Forme detvrtog reda imaju oblik:

gt 2] (3)
Ho= H+ HE+ 4
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L) 1 = o3 ,
/=~ 3 awae,w[ﬂﬁ,; [0000) +

/ 5 , 7
H¥=F 7 e (@@uowycpgm/cpg,/a/dgw@g/@/
I.1.35.

Kao $to vidimo prelaskom sa Fermi operatora na kvazi-
Pauli operatpre mi smo jedan deo elektronskih interakcija
ukljuéili u Hamiltonijan gasa pobudjenjem, tj. kao sSto se vi-
di iz formula I.l.3l. u kvadratni deo Hamiltonijana po Q+ i
Q wukljuleni su i ¢lanovi proporcionalni Y a oni su opet
proporcionalni .
Zbog toga se ovakav prelaz uvek vrSi prilikom analiza dielek-
trika. On nam omoguéuje da sa minimalnih matematickih kompli-
kacija ocenimo kakve doprinose daju medjuelektronske intersak-
cije energije elektronskog pobudjenja u dielektriku.

Komutacione relacije za Kvazi-Paulijonske operatore
mogu se nadéi u (ref. 4.) i oneglask:

[Qu177), @ i = i [(1- Z. ) 15) Quii))olys — T35
Al
Qm/n/ 3)=0 ; [GL1A] G Qs )] =[ @y 157 Qa3 ) = 0

Gy (7) G () = G ()@t = O
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g; 2. JEDNOELEKTRONSKI HAMILTONIJAN KOD L-S INTERAKCIJE

Analizira se samo jedan elektron.Karakteristike njegovih
stanja su n,l,m,s - energetski,orbitalni,magnetni i spinski
kventni broj, respektivno. Hamiltonijan atoma u adijabatskoj
aproksimaciji dat Jje sa:

H = Ho+ Hg+ Heg I.2.1.
gde je Ho= T + U - suma kinetilke i potencijalne energigje
elektrona i zavisi od prostornih koordinata, Hg= -/@,9{ sz
spinski deo hamiltonijana za sludaj kada se atom nalazi u

spoljasSnjem magnetnom polju konstantne jadine .
(\'
e =2 {{n_e_cﬁ - udvojeni Borov magneton

Spin Jje S=1/2, a /ug je magnetni moment atoma. Interakcioni
hamiltonijqn Hes zavisi i od konfiguracionih i od spinskih
promenljivih. |

Stanja elektrona oznadiéemo sa:

10> =16 by rm, 1>

osnovno stanje

l’7>5§|fy~4//7y1:> - stanje pobudjeno po orbiti, spin u osnov-
nom stanju
|2> E—’ﬁo (0 mD\L> - stanje pobudjeno po spinu, nepobudjeno
po orbiti
]3;>EE}/;"€}/zy\L;> - stanje pobudjeno i po orbiti i po spinu
I.2.2.
Kao Sto se vidi, pretpostavlja se prelazak u samo jedno pobu-
djeno stanje po orbiti, tj. u stanje nry 1/, mre
Stanja | /u>:} ntms> su direktan produkt konfigu-
racionog stanja |, g,nq;> i spinskog stanjalss>tj:

> =lntm>]s> 12

Takod.je vise relacije:

BIntm> = Lppulntm> K1Y =£1S) 1,

Uvodeéi operatore kreacije i anihilacije elektrona u sta-
. _ a +
n a,, = =
Ju ((/L Vs an{ms C}u“aﬂ{ms L5



gle je: o 13
{a/ua] W)/a/‘}a]/#jg b= d. - 0126
/Z;oap/wJ

Hemiltonijan I.2.1. moZemo napisati u reprezentaciji druge kvan-
tizacije kao:
3

o A eIy xan

Ako 1ndeks,/4 razbijemo na konfiguracioni deo/uc_4072rﬁ)

i spinski deo‘AAS (3) za matriéne elemente %Mw,mozemo s kon-
kretnije, pisati:

Fpuy =Sl H1Vp = s jac 14715 % D=l e ey s 0+
'+<;A§ )é:><:/ac ;> 7‘<f/47“01f%sl)%i¥;>

ti.

%%Ay::égucczgcﬂé gi;}gf-éghsgik/ngiéﬂé 7L\X4?M%}k\%)%)

I.2.8.

W///‘S/“c % Vs)=</u5/uc!/%sl Ve Y )

Pretpostavicéemo da se orbitalna stanja menjaju samo po
magnetnom kvantnom broju m, tj.

,77[:,70 ; {/ {0 / /77/ 7‘—/'7)0 / /7{‘4"’7/’""éﬂﬂof’o/"?oE é—o I.2.9.
Hamiltonijan interakcije je tipa L-S ti.

r, - r -
RIS = RIS 19594/25%; [*=tgh 1Lt
)C‘——Sf-/"g— . y-_’__sf————s‘—
5=23 , ST==5
I.2.10.
_Zen . 22
Q’ 2m1C2/§3 / B = m el

Ovde je: Ze - naelektrisanje Jjezgra
m - masa elektrona
¢ - brzina svetlosti



- - + £ + hed bl - »
U promenljivi L~ i S~ moZemo konadno pisati: 14

/1S +/767
Hes = R /AZSZ # 3 / I.2.11.

Operatori uz I.2.1l. deluju na aktuelna stanja I.2.2. na sle-
deéi nacdin:

Lzlno{;mo’r>:r)7ol/70£m07) ; Szlno/;mu’[>=zl]/’),,/om/l\>
AZ | 7% Z:;M/T):M/[m(aM/T) ; Szlﬁafamﬂ)zz’:\ﬂo/om/?>
L2195 4o mal)=rmnotsmoly 5 SHnsbormsly==4nolomo Ly
L2 |70 4oy W=mylnetsmply> 50 Lo mpb>==F%lr20 lomp L)
L7 06 lo mat> = YHomm )l ror 1) | P26 by P20#7 1>
agve? ZOM/T): V/7, —my)fytry+1) (125 ¢, mpr? T )
L N6 lormo by = \[flrm)[brmyrt) |70 bsmutt >
/! | 1102, my \t>:\///ofm///ffa7‘m;+// //70 4/72/7‘/ J,>

LN n,tymal ) = by tmn)flrms+1) |7 borm=t 1 >
LNty mp 1 =\l rmylflo=rmp + 1) | g by rrp=11)
LN 10ty iy ) = ot )= £ 7) | 126 le =11
v by Py J/>':' \//4*”7////2’”)/ *// lﬁo o rmyp—1 J/>

SN bt ) =0 S lom) =00 domal >
S92 bormyp 1) =0 S le pto=00 by &>
5100 bo mo V) =000temal ) ST 00 le 0} ) =0
S'Nrotormp iy =lnstormyty  STlr0to L) =0

I.2.12,
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Na osnovu I.2.12.,I.2.8.,i I.2.3. moZemo naéi sve matrid-
ne elemente H v

[OE (/70 /om0 f)}. 1:—:‘://70 /am/ 1\);2:—5 {/70 {amoll})‘ 3= (/)0 {0/77/1/)]

bt 4 55 [ 4,20, 450 s =5 Wl Ol

) %
Fo=0 ) Fy= oMt G b= Bl e g s 1y =0

/3

P70 =5 U nfflry oy o™ b 5E — B2 =0

:_?@ ///'m///fmo*//af/n/mﬂ/ 517 //éz 0/ /7/3 s - %mj

I.2.13

Kao Sto se vidi iz I.2.1%. postoje dve bitno razlidita
sludaja:
1. m=mg+ 1 ovde m, mora biti m, # {,
2. mr= me- 1 met —bs
i svaki éemo odvojeno analizirati.
Za sludaj my= m,+ 1 matrine elemente /%_p oznadiéemo sa

//JM pa na osnovu I.2.13. moZemo pisati:

= £~ e Bt -0 JB=0 ;1= § Wl Jflerm 1)

0 £, 13+ =0 H=0

Vidar” . /A
V=0 ; =0 ; p=£,r4% =50 MY =0

W”“‘l/?’ma///fmo”// =0 | HI=0 ; = [*M &L/

’"r' \
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Za sludaj Wp= my— 1 matriéne elemente H{u_v oznac¢iéemo

sa / y Pa na osnovu I.2.13. mozemo pisati:

A=, M35~ & [ 180 [ =0 [ =0

Fig=0 | Hy=to (S ¥ - Rigpt), S == //éfm.,///é"maf 1) H=0

/é[og/ 0 /gj"""‘l///fmq/// B 7‘7/ /3/:%+A1§ﬂfgm” /é/ﬁ’} 0

HE=0 | HB-0 ; HP=0 ; HY-E LY. P/mo 2

I.2.15.
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55 3. STABILIZACIJA JEDNOELEKTRONSKOG HAMILTONIJANA

Hamlltonlgan sistema koji ima oblik:
/_/ Z— v a_,«— o I.3.1.
ivzo e
mozZe se trasformisati prelaskom na nove Fermi-operatore i
tako da mu energija osnovnog stanja bude minimalna.
Uvedemo vektore:

A, Ao ||
= Q. * + + — || % L S
d=\|a | ; @=\ddddll: z=|a, o(zllo(oﬁc(o(\\
al d;
— T -
aa=17
I matricu:
,\gv 'yfff ’\gz %3
3¢ "73Vf 32 33
od operatora C%APredaemo na operatore Gﬁu
Cl '\/’0( ,uslov unltarnostlaa OKO( =7 Jer aeaa 7/I.3.2.
Sledi: Czcz 7* 1%’5{ tojest:
I.3.%,
A A V=17

pa Jje 3” unitarna matrica, tj.

’ 9 .. I.3.4,
> W N = diy 5 <€ (0,123)

Tada:

3
< L+
Qu =:%;:§ Fiaa Ay Qu =0 ’Z;@ Ay I.3.5.

a I.3.1. postaje:

H*L Bow X X /¢w » % n I.3.6.



Napisimo
P 18

-t o Z i, oL Qe 2 o

i ispunimo uslovc{cx /‘Z 6{ C/' s D& mozemo pisati:
ewd 6

= %, L B, < %0(0(97‘2_[¢ =By Chafo A, 13475

Na osnovu I.3.6. vidi se da je:

> 3 X
Fo=2 Mo Yoo Yo 4 iz T34 2 Yo Yo =/

Wy=0 pzo (2018
pa éemo ekstremum energije osnovnog stanja dobiti izjednaduju-
éi sa nulom varijaciju funkcije:

3 3
/?:ﬁy_ Huv «///M% ~ X Yo Yo * X 1.3.8.

MYV=0 M=0 jy
QR 2 * 3 3 x 2
B = oo Yoo O~ Yo o =2, P Yoo =L
i 2 x 3 *
;;ffziozzggé /z;v Vo ) 2(”5&0";;_ fyu Vo
o €/9123) o

To znadi da Je:

Fo =X

Ioaollo
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3 2 ok 3 o

Konadno dobijemo:
3 +
H= Boin 72 | By ™ R sl 0t I.3.12,
/uJ.:'/

Energija I.3.12. je minihizirana, jer je od &etiri moguée
vrednosti za éf’koje daje sistem jednadina I.3.10. uzeta naj-
manja vrednost ol

Prlmenauaucl ove opste formule na slucaj m/=m,+1 dobijemo:

Y, = foA/J 2/4}//,4;
4:15"41’?“2{1/5”7‘@2}52 ‘5%-“-/“59{"/(%”0’“21/
A= 4o r - frR ; BE=FVERY ;]

- B pivn - Vae e
7+§A . R

I.%5.13%.
Za sludaj m/=m°-1 doblaemo

;Zo 4 ZL_ ZXB} J%yx/dg?ﬂv
Xy=bo~fR-FVGARF | = pus o Rt

I.2.14.
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Na kraju, navesSéemo energije P-elektrona /¥2==f/
u sludaju kada je spoljasnje magnetno polje 3 ravno nuli:

y . LA 3 NN - o7

mo::"7/. A/;,}:/Q} Az —-2/€ )A:ﬁ 4 /Q J ﬁ—_ /Z—
) 2. A o AlA)_ 3 . o

p= 0 JAV=ZR M= AV=FR ; f=-12

. 3 5 . A8 _p . ABI_3 .o

me=7 lﬁgU::ZT’Q,/‘AQJ~';? ) AF=zR fo= ~V2

_ . AB)_ 35 . A(B_3 ] 7
MJZ7JAW'A7)A?;ZF}A3~ZR,)ﬁ" /2

I.3.15.

Kao sto se vidi u ovom slucaju pojavljuju se parovi
degenerisanih stanja.
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é; 1. TERMODINAMICKE KARAKTERISTIKE SISTEMA

Ovde éemo analizirati termodinamidke osobine sistema
Jednoelektronskih pobudjenja koja su definisana u predhodnoj
glavi, pretpostavlijajuéi da sistem sa okolinom vr3i razmenu
energije. Skup kvazi-paulionskih stanja je sledeéi:

3p={180,0,,11,0,0,, 104,05, 10,0, 1,7} L.
Zbog pretpostavlijene razmene energije sa termostatom koristi-
cemo statistilki operator za kanonidki ansambl tj.:
A F=F 3 #
I "0 IT.1.2.
7=et A 2"7}2:_,414 K

gde je F slobodna energija sistema i T = A"/ temperatura
1

u energetskim jedinicama, Koriste¢i uslov normiranjakg"y;: /

i izradunavajuéi f%o.égis po svim stenjima II.1.1. dobija-

mo:

;:X‘T/n/7 2; / I1.1.3.

Takodje Jje interesantno da izralunamo srednje vrednosti
kvazi-Paulionskih okupacionih brojeva

3 4w
</;L >5p/f '7/ 67/75; /16/7,2,5.1'4.

i parametar uredjenosti sistema:

= > 3 ——4%5 -1
G=7”/1Z__1<ﬁ2>:/77‘12—;1€ / IT.1.5.
Unutrasnja energija sistema je data sa:

__25
CHy =55 (H '7/") A+ 6L Ly € II.1.6.

a entropija sistema Jje:
Ax

— —Lg —
DE LG GTE N el LT
SETaF T T =
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Sa ciljem da procenimo ponafanje sistema na visokim tem—

peraturama, tj. kadﬁajeJAﬁ&<:<’1 y eksponent éemo razlo¥iti
na sledeéi nadin e;iFé 72:/_.%g& i u ovoj aproksimaciji dola-
zimo do rezultata: |

~ =1 2
_ 1[4 Le . =
“4(7 "c”) ) Z-4 /{; A, II.1.8.

>
Takodje se vidi da na istoj temperaturi singularitet ima i
entropija S = — %%g; y tako na temperaturi 7= /. moZe da
se odekuje fazni prelaz druge vrste.

Termodinamidku analizu sistema zavrSiéemo 1sp1t1vanaem
termodinamidkog ponasSanja toplotnog momenta 51stema_[ L,fS
U reprezentaciji druge kvantizacije operator.j moZe da se
napise kao:

ol = = +
I=7 LulIlv>a
[u’l):o

Koristeéi formule iz predhodnog paragrafa preéi &emo
na kvazi-Paulionsku reprezentaciju, pa tako, za sludaj
mf— my+ 1 doblgamo.

L= (1] UK R 1 18 P ) B 0 2 T
/f7f Jﬁ n%+1+ /%/W jW/ QW

IT.1.9.
agingularitet u IT.1.8. je u stvari prevojna tadka parametara
uredjenosti G koja u upotrebljenoj aproksimaciji degenerise
u singularitet.

Odgovarajuée formule za sludaj m,= m,- 1 dobijaju se

zamenom indeksa A indeksima B . U izrazu za jfa'umesto m,+ 1

treba da se piSe m,- é—. g
yars
Kao sto se vidi, jedino operator_l ima razliditu od
nule ravnoteZnu srednju vrednost. PosSto je Hamlltonlaan sis-
tema dijagonalan, srednje vrednosti tipa <:|j; /3;2);[¢¢0
ravne su nuli. Prema tome:

TP =m =4+ 2R P)



U visokotemperaturskoj aproksimaciji é&<<’] . ; ~ =2
dobijamo: (4 ) ¢

2 7 7/ T~ gﬂj 7 T’AM) # 3 (
~ A S ST o S N T A)
<‘Z:o NS A o N S L NS Y
A= 7
~ (8) (B/ 3
2 S\ =Dz S @)
~ oyt ] LD £ - B/
(,]; > 1, 7 ’/’4 Z\" "‘;/B} 4 C_CC(BI/ [ —-4;1%_’ A)L
IT.1l.11.

Z
Srednje vrednosti < _Z;’ ) i <Z; Z) izéezavaju na temperaturama

Al (A (B) (B
TP g 4 B4 ol (8) g D A IT.1.12.
2 ¢ 4 1o # - / z % g e~ 2'_1

koje su analogne Kiri-tadei u teoriji feromagnetik. Kao Sto
je poznato , u Kiri-tacci srednja vrednost S postaje ravna

nuli. Za sludaj /, =/ ; 9f=0 dobijamo:

(A 8) n
.= C/ /B),;;/Q II.1.13.
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§ 2. GRINOVA FUNKCIJA SISTEMA

Kvazi-Pauli operatori zadovoljavaju komutacione relacije:

+ 3 At U :
R Piwl=dam (A @m/ﬁjzﬁ/)cﬁ/g 1) Pri)]

7 - +
R1AIR0)=0 ; [/Q??ﬁ/ﬁ/@}-[ﬁ/ﬁ/, Piml=0
o £/3

1102.1.
Takodje éemo koristiti formulu:
[A.BC]’}:’A"%]C +B LAl IT.2.2.
Potrazic¢emo sada Grinovu funkciju za Hamiltonijan
oblika:
S o
£/=:/7 *<Z—-1AA.JA J& II.2.3.

gde su 5?f; Jk kvazi-Pauli operatori.Ovde se indeks dvora n
ne pojavljuje.

Na osnovu opSte teorije dvovremenskih Grinovih funkci-
Jja imamo:

ELSPIFS =511 L O>+

+ = (/) O+O T
/%:—4 A/\<<[jo'(,/)t fz]l% >>

II.2.4.
LR R RI=LE ZIR+ FLR2R]-
A B c
3
2t
:M“‘%@ZAJ)ZG@“/?%/?E=ZJO§A I1.2.5.



Jednadina II+2.4. postaje:

[£-2)< 81 Ry =5l (1-7 Np by -4

+ (o
A@z{ff} ) M(“as<g+“>
+: “« /7“’£i;/A )OQ 'n&/
KRIES -5 U oot

o

£ -7
A s =2/d€/€?~7/ Re L 1L >

+

1+ % M=
éﬁ D
7 _et—t+l _ oF
— + = = =
77L$§ 7 éfgg'-/ fg%g — ;;%;—-1
v, _ D
7% T ecrc
_ Ax 3
M= € (1-2 M)k
Ax 3
t /0D - = .
M =< L) =eT [ Z/%/“/
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IT.2.6,

IT.2.7.

1r.2.9.

o
nﬁ;zsé)s

II.2.9.

IT.2.10.



Ako relaciju 1II.2.10. sumiramo po of , imamo: 26

> = - (o A ::’-Z:/V
iz? /w%d //7 55;1 /V%M’/éé;] € ) i;%- //7M cX A
3 2 _ A 3 _ D
Vi + == «
< 0(01/7 0%76 / 0%6
3 3 ——3‘ ___é\__g_(
— - 6 C
At =2 Mew = - S
ao AT am T SR
K=1
IT.2.11.
Zamenimo II.2.1l1. u II.2.10. dobijemo:
LA V'S
AT > e T
MK:G?{//‘ &= S _é«,}
Tregmes
i konacno
t -4 |
) e T |
Mo = C P P> = = I1.2.12.
« 7 J+5 e &
=1
Znadi:
3.
____1;[/_'“2;7/{/‘/*/05(/5’“/%_ AN I1.2.13.
0/;>7‘-0 /Vﬂﬂ:<//; o()
Y 3 _%5# 1 IT.2.14.
— (e
Mp=€Tdy10Z €7
3 3 Dmo -1
— N p— # 5 Z'/ IT.2.15.,
=2 M /7 Ze
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Konadan izraz za Grinovu funkeiju, posle zamene II.2.14,.
i IT.2.15. u ITI.2.13. je:

LY
_ PN _ /- e T 7
A'—(/—,-"/E/:<<é(/%j >>£ ﬂog(ﬂj(/;/'\ 7%2: é“?‘m £ =Dy rid
d-»+0 M=1
ﬂﬁg«

* /- € 7
%/QEKZ)}%)»&:OZ(#Z? 1+5° 587 252 +id
d->+0 M=t

£ = /ﬁfz / Ao( ':’fiQK

IT.2.16.
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é; 3. NELINEARNI ODZIV SISTEMA I INDUKOVANI
MOMENZ2

Ona je oblika ( za periodidno magnetno polje A )

/L’/'nz':“(% AL —QAS II.3.1.

Ako Je 4 ;;/f/ i ovu funkciju razvijemo u Furije-integral

N

IT.3.2.

onda moZemo pisati:
+ o< "L' _Z_ .
/7,',72* = 9 /d_Q_ e = [fgx/ﬁ)/_xv"‘éy/jylyfﬁ Z/ﬂ/li“

~g. JA2 SR R ) 5% )+ A7) 51 =
/d:z _iat ﬁéa)——%’/fz//_ %/;W%/Q s p) -

R

X Y4 X 1Y _

— 0, [l EFY Alnlotila) o7 KeIAle) 5, yire) 5T
—oe

/kona5n0
iy = /0/52 e‘méf%f/fz//ﬁ Y la)(g L% s+
+4 L)l L ra s /

La)=41a) +itla)

I1.%.5.

/
Potrazimo sada u reprezentaciji druge kvantizacije opera-
z ' - Z 7. - tore:
/2 /LT 82 s s or
3 Z
/%= <ulZ )/)a Q, S |s I>}a/4a,
/“”0 / /“V-‘O II.3.4.

Vol :/%f/w \vala, ; s /uzy_qufs P> ay



Na osnovu moZemo pisati: 239

L Laz—n%/’zﬂ Z&} My 4iu:0 za mFy
500:5/”-‘:7‘“2’!/ 552;_-— /u_y"O za Y

[ =Wl =my)ftgrm, +//o£7 et f‘ o)1) Doy e
L% il 1) oy pryer [;2 =to=m)[ b2t 1) O sy 1
01 V/f—z‘m//// m/f//Cf 0,17 // [///fmo/// mw//(fm/ Py -
ZS:ZV%4+”%”%FW?+O/'%ynp¢;lgz:Wézﬁnbyz—”%fdcﬁ?/"*/

5;:1 ; Sh=1 ) S;0=1

5 Sa =1 II.3.5.
xa 7
Svi ostali matriéni elementi operatora [~ i 5 ravni su nuli.

Razmotrimo sludaj my= m,+ 1. Hada je:

Z

Z“04:) = Z-iz =7 }' L77 = /), 7"7 :LO :///(;"/’7)0///07‘/;707#//
A :2 = V/Zj;;]//g}ma7/) ; Ly =t -mo///;fm,,f//
L.Zs - 1//{; ‘/7),,///27‘/770%// /. II.5.6.

Svi ostali LZ, Lifsu ravni nuli, a spinski matriéni elementi
ostaju kao u II.3.5.
Razmotrimo sludaj mp= m,- 1. Tada je:

2 7 /
go :Zzzz =% A; :153 =M1 ‘-{01 ://[;+m”///‘;~moﬁ/

/

= VtormJllmmtt) Lo = Yilorm) 1)
L;z — l//{; +m0///l;'m0-/—// /. IT.5.7.

Svi ostali Lz, Li su ravni nuli,

a spinski matridni elementi
ostaju isti kao u II.5.5.
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Hamiltonijan spoljasnje perturbacije za sludaj m,= m,+1
ima oblik:

M, /d.Q & [A‘Z'z)(magﬁj%)af a* A1), .5 74 9: )8 O,
* %/—Q//maﬁ. 79 ) & + Kla)imag 9.~ Fos) Fay+
+ 4"/52/94 X et (afao +aya,+da, +0la, )+
+H(2) 0 (afa,+aja,»ala, + aja, j]
X 7 = Vo, Jflirmir 1)
II.3.8.

Hamiltonijan spoljasnje perturbacije za sludaj my= m,-1
ima oblik:

7o a2 @i lngr {9 ) Lot Rinjirggda el o
+ 42)/m, ”ngsjazazfé/ﬁ//moﬁ —g—;—gsjaj as +
+ 41/12/94 QOMD"/Q700+QZQ,+QZQZfajas/ "

# ZLX/_Q/% /Qjaa rala, +ala, + a a /}

xma—*7: ‘//meo//ﬁ';;;w//

1105090

Prelazeéi na kvazi~Pauli operatore moZemo konac¢no pisati:

Hink?'= -/az.<2 S5 by [02) #y2) 1 (2]

IT.%.10.

gde Jje:

#la)= 4 lim21)9 + g +a -2 )pm 77T
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Hta)- 1) S (R L) B (R

s i) BT oL 2

7+ P
4 1) = 22o)f[ S B 2] R+ [Gr - 9] PR+

/@Z; 2)/7-PY 0 95 -9 LY Y,
B2 0 g1 | FEBEE (BB )

LY-%FP /0T
7’ V' 7+ pP° /é ZLLG C/ IT.3.11.

Za sluclajeve %[= my+ 1 i My= My- 1 u poslednjim formula-
ma treba, respektivno, pisati indekse A i B ,
U aproksimaciji linearne reakclae (ako zanemarimo sred-
@ E" P
nje vrednosti tipa <<\/\f Nadva /;> samo oni delovi ope-
+
ratora IT i I~ koji su linearni po 50 i imaju korekcije
koje su razlidite od nule.

Efektivni interakcioni Hamiltonijan je sledeéi:
Vit — Jet 2 & [ hf2)[ Pl Aa) [P e

WA
jg)/fy/:: E?t‘ﬁ /; é?1mﬁ

X AV r%ESL . 22(42/ ‘4142/ G+ PV
b (2)=4"(2) Yy V7 P
IT.3.12.
U skladu sa opStom teorijom linearne reakcije (vidi ref.

/5/ str. 135-141 ) moZemo pisati

<l J /1‘/) <S—1/z‘ 2, j'/z‘/ S (%, 7 )> II.3.13.

gde je f;{f P /"es" matrica sistema:
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A ot Vit
)= Te b N/*—f/a/f\//{/

II.3.14,

gde Je T Dajsonov hronolo$ki operator i

T t)= 7P r p L0 T =5 P+ Pley
,\F_f/) ,)[/ 11050150
- N 2
"G T T

Predpostavljajuéi da se interakcija ukljuduje adijabatski
tje t,—> — < , dobijamo:

ST, = Jet T W vy 17.3.16.

gde 3e<§?:] {J y{{/¢;> dvovremenska, temperaturska Grinova
funkcija. Grinova funkclaa<g?;7 | V{f/¢i> izraZfena je preko

kvazi-Paulionskih Grinovih funkcija

lrot) =B | L) ot /d.ﬂ b ()T 11.3.17.

Izraz za Grinovu funkciju /~ Jje sledeéi:

LI/
( Gdow =<l Js > . _ 2! .3.18.
g“,[fl/ 2% tzi——izifg—;szﬁT“/ _SZQ = 4Z&@ IT.%.18
-2 +0
Koristedi spektralnu teoremu:
c;cf (fwf)>
(?> ‘QJC%SZ AE’ 6/*@% @aﬁgz/—— @u) ’_7
mi konadéno dobijamo A
_,__Q
O % ‘ Of < I1.3.19
/> G;’é? - 'jZ;;ZZd —;529 . 3,19,

Kombinujuéi formuwle ( II.3.12., I1.%.15., II.3.16., II.3.19.)
za Furije likove indukovanih momenata

< J (Q)) "/2///0[2‘ ‘ﬂj(] ///ﬂ\ef T1.3.20.



dobijamo sledeée izraze:

= dlf / y w,/
- O z’é 32/ f" 755/ 7“‘
<7+/.Q)gez“ 27, [[Z_Q — <7, 4 _éu;}gj““*—-—
) lr- & E7
<SJ ﬁ? .4745/ /_' r
(]/)) :7[ Ky _g_e y_o_%/_(zz
TI.3.21.

Iz dobijenih formula zakljudujemo da je spoljasSnja sti-
mulacija najefektivnija za T=0 . Na visokim temperaturama ,
y
kada je é%?g << 4 rezonantni delovi indukovanih momenata
su

< j‘f[ )> \72%2/52/) __Qz _(Z:Q,_

I1.3.22.
jf% m) _Q’/

(j /_Q/) CfN J—Z—’ﬁ1

i kao sto se vidi oni opadaju linearno sa porastom tempera-
ture.
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Analiza sistema jednoelektronskih pobudjenja koja se sas-
toje u diskretnim promenama orijentacije spina i orbitalnog mo-
menta pokazala je da u sistemu postoje tri tipa eksitacije. One
zadovoljavaju specifidnu, kvazi-Paulionsku kinematiku, & ova o-
pet na bitan nacin odredjuje statistidke i termodinamidke osobi-
ne sistema, Dinamidko ponaSanje sistema bitno je uslovljeno spin-
orbitalnom interakcijom. Ova &injenica daje moguénost da se Ha-
miltonijan sistema svede na dijagonalnu formu. Druga posledica
pomenute ¢injenice, tj. da spin-orbitalna interakcija odredjuae
dinamiku sistema, su male energije elementarnih eksitacija, koje
su reda velidine 30-~50 Kz . To znadi da toplotni kvanti mogu i
da ekscitiraju sistem i da bitno utidu na njegove termodinamike
karakteristike.

Izradunate su slobodna i unutrasnja energija sistema a ta-
kodje i njegova entropija, parametar uredjenosti i ravnotezna
srednja vrednost z-komponente totalnog momenta. Pokazano je da
parametar uredjenosti ima singularitet na temperaturi 7
a da srednja vrednost z-komponente totalnog momenta iZdezava na
temperaturi ’Z} . Temperatura 7, je viSe nego temperatura Z:, .
Prema tome dolazimo do zakljulka da se u sistemu mogu odekivati
dva tipa faznih prelaza.

Linearna reakcija sistema na spoljasSnju perturbaciju koja
Je proporcionalna magnetnom polju, takodje je analizirana. Poka-
zano Jje da spoljasnja stimulacija dovodi do pojave indukovanih
momenata <f;]+[£;£27e i <J ﬂ5l£>h ep. * Ovi indukovani
momenti maksimalni su za T=0 i linearno opadaau kada temperatura
raste.

Rezultati izloZene analize direktno se mogu primeniti na
gasove ili na kristale sa veoma slabim kuplovanjem izmedju suse-
da. Rezultati se mogu koristiti kao osnova za formulaciju opsti-
Je teorije spin-~orbitalnih interakcija u kristalima, narodito za
slucaj magnetnih dielektrika.
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