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Ovaj rad je jedan u nizu radova posvecen istrazivanju

jednog modela anizotropnog Hajzenbergovog feromagneta. Radovima ra-

nijih istrazivanja dobijen je citav niz zanimljivih rezultata, all

i niz jednacina koje su analizirane u veoma grubim aproksimacijama,

jer su zahtevale numericko resavanje. Svrha ovog rada je upravo bi-

la razrada numerickih metoda neophodnih za analizu jednacina onog

tipa koje se javljaju kod anizotropnog feromagneta.

U I-delu je dat kratak pregled opste teorije i dosada-

snjih rezultata. II-deo je posvecen numerickim metodama, dok se u

III-delu diskutuju dobijeni rezultati.



DEO

1. Magnetizacija i magnetna svojstva materijala

Magnetno stanje materijala karakterise se pomocu ma-

gnetizacije koja se u opsteni slucaju definite kao

-v "*
., , . AmM = lim ̂

AV->o

gde je A m - magnetni moment vezanih naelektrisanja u elementu za-

premine - AV. Veza izmedju magnetizacije i magnetnog polja H u li-
-> ->-

nearnoj aproksimaciji je data relacijom M = XH. VelicinaXse nazi-

va magnetna susceptibiinost i nju odredjuju dva efekta. Frvi se zo-

ve dijamagnetizam i on daje negativan doprinos namagnetiranju, a

uslovljen je T, 1 ̂ bodniim kretanjem slobodnih elektrona kroz materiju.

Drugi efekat se zove paramagnetizam i on daje pozitivan doprinos na-

magnetisanju.

Na osnovu magnetnih svojstava cvrsta tela su podelje-

na na slabe magnetike (dijamagnetici i paramagnetic!) i jake mag-

netike (feromagnetici/ antiferomagnetici i ferimagnetici).

Feromagnetizam je vrlo vazna osobina cvrstih tela ko-

ja je objasnjena kvantnom mehanikora. On odrazava kolektivno svojst-

vo materijala, a ne pojedinog atoma, jer su npr. pare gvozdja (Fe)

paramagneticne, a legxire elementa koji u obicnom stanju nisu fero-

magneticni (Cu, Mn i Al) su feromagneticne.Promenom svoje kristal-

ne strukture neki nemagneticni kristali mogu postati feromagneti-

cni. Karakteristika feromagnetizma je da se sa vrlo slabim magne-

tnim poljem moze dobiti vrlo veliko namagnetisanje tela. Bitna pret-

postavka kvantne teorije feromagnetizma sastsji se u tome da na

apsolutnoj nuli vrednosti Z-projekcija spinova svih atoma imaju ma-

ksimalne vrednosti S (vidijll).

Magnetizacija kristala ima tada maksimalnu vrednost

M = y NS - gde je y „ magnetni moment atoma izraSen u Borovim mag-
O B B
netomima. N - je broj atoma u kristalu. Povecanjem temprature do-

lazi do otklanjanja Z - projekcije spinova S od maksimalnih vred-

nosti, a samim tim i smanjivanja magnetizacije. Na nekoj tempera-

turi 6 , koja se naziva Kirijevom temperaturom, magnetizacija po-
C-

staje ravna nuli i feroiaa.gnetik prelazi u paramagnetnu f a z u .
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Promene magnetizacije sa temperaturom se prate preko relativne ma-

gentizacije koja se definise kao ukupni magnetini moment (po jedi-

nici zapremine) podeljen sa maksimalno mogudom odgovara juc'om mag-

netizacijom (magnetizaci jom saturacije) . Ako je N broj jona po je-

dinici zapremine, onda se relativna magnetizaci ja definise (pre-

ma | 3 I ) kao
J<S?>ri

. NS

ili koristeci translacioni invari jantnost kristala, relativna ma-

gnetizacija uzeta po jednom cvoru resetke i po jedinici magnetnog

momenta se definise kao

J4
(1.2) a = ?

Kod feromagnetika oba izraza su ekvivalentna. Madjutim kod ant!--

feromagnetika, zbog suprotno orijentisanih spinova izraz (1.1)

je identicki jednak nuli, all magnetizacija podresetke nije jed-

naka nuli i ona se racuna preko izraza (1.2)

2. Hajzenbergov model feromagnetika

U teoriji magnetnih dielektrika, kao vrlo vazan pro-

blem je izraciBiavanje lokalnog polja koji deluje na atom ili jon,

zajedno sa nekim spoljasnjim poljem. Pretpostavl ja judi da je jak

magnetizam definisan med juspinskom interakci jom, u kojo je do-

ma nantna interakcija izmene medju elektronima Hajzenberg je do-

kazao da se Hamilton! jan £ eromagnetnog sistema u spoljsnjem ma-

gnetnom polju moze napisati u obliku:

T> I"

/*• \ 7 T ~ > ( V ^ X ^ V

H-guBH ̂  s+-^J.[ *» s^ +

(1.3) n n "'̂

nm n m nm n m

gde je g - Landeov faktor, u Borov magneton, H - jacina spo-
v x y zIjaSnjeg magnetnog polja ori jentisanog dur, Z -ose, Sj, S-j, S-f

x v
su projekcije spina a I— , !>-»-, !->-->• - predstavlia ju intenzitetenm nin nm ~
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integrala izmene medju komponentama spinova, koji se nalaze

u cvorovima kristalne resetke m i n i imaju dimenzije energije.

X V Z
Ako je 1̂  _,. ~ 1;̂. = 1̂ ^ imamo izotropni feromagnetik,

n m nm nm
ciji je Hamiltonijan oblika

(1.4) H = - gu H I Ŝ  - ~- I I S S

n nm nm n m

Za anizctropni feromagnetik parametri 1̂  nisu medju-
nm

sobno isti i tu mogu da postoje razlicite kombinacije (npr. -XY

model, Izingov model, ... ).

U ovom radu razmatramo specijalan slucaj anizotropnog

feromagnetika koji je detaljrio obradjen u radu 2 J . Posmatra

se primitivna kubna feromagnetna resetka koju grade magnetni

joni sa neparnim brojem elektrona. U opstera slucaju interakci-

ja izmene ovih magmetnih jona u osnovnom stanju je anizotropna.

Posto ova interakcija izmene brzo opada sa rastojanjem zadrza-

va se samo interakcija izmedju najblizih suseda. Razmatra se

slucaj spina S =1/2 za koji je magnetni moment magnetnih jona

u osnovnom stanju H = gy b. Hamiltonijan interakcije imace je-

dnostavnu formu ako se pretpostavi da je veza koja spaja dva

susedna jona invarijantna u odnosu na osu rotacije cetvrtog

reda sa dvema normalnim ogledalskim ravnima (4mm). Za par jona
_i. _y

(i,j) cija je veza paralelna sa z-osom interakcija <5e biti sle-

deceg oblika

-̂  ^ « ̂ 17 ^ -ŷ  V ^ V ̂  V

(1.5) H = J Ŝ Ŝ  + J^SJS^ + S^_SJ )
13 I D I D 1 3
Interakcija (1.5) se smatra opstim oblikom interakcije

dva slabo sparena spina cije su veze invarijantne u odnosu na

osu rotacije cetvrtog reda i dve normalne ogledalske ravni.

Ovde se ne uzimaju u obzir magnetne dipolne interakcije i

elektricne multipolne interakcije izmedju najblizih suseda sto

je sve uslovljeno cinjenicom da se ponasanjem spina S = 1/2 za-

branjuje bilo koje sp-aidvanje koje nije bilinearno po komponen-

tama spina. Izraz (1.5) mozemo pogodnije napisati ako uvedemo

smene

(1.6) J = - JT J' = JTT -T.—i— i. x —

pa tako dobijamo
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~ ™ uS o * u S S-̂  -%- ->- ->-

I D i j
ukupni Hamiltonijan anizotropnog feromagnetika u spoljasnjem

magnetnom polju ce biti

(1.7) H =-gPBH I S* - J ̂  I I'S^S* +

t £ t! r i 3
XX > v+ j' > y s s

L -?--)-,->

i r x 1+er

-> -7-

gde se sumiranje vrsi po najblizim susedima, pri cemu i i j

uzimaju sve vrednosti ukupnog broja ekvivalentnih jona N, a r

vrednosti x, y, z. (Faktor 1/2 je stavljen da bi se izbeglo dvo-

struko prebrojavanje). Ako anizotropija ne postoji (J"=0 ili

JTI=JT) tada izraz (1.7) postaje obican izo--

tropni Hajzenbergov Hamiltonijan primitivne kubne resetke za ko-

ji se javlja feromagnetizain pri J>0. U radu J 2 [ detaljno su

analizirani uslovi stabilnosti datog Hamiltonijana. Pokazano je

da su ose lake magnetizacije u kristalu ose cetvrtog reda (npr.

Z-osa |0 0 l|) i da se stabilna feromagnetna konfiguracija do-

bija kada su ispunjeni uslovi:

(1.8) JT < 0 i cr < 0

Za sve ostale kombinacije vrednosti J i J javice se anti-

feromagnetna konfiguracija.

3. Grinove funkcije anizotropnog

feromagnetika

Kao sto je u radu 2| pokazana najniza vrednost energi-

je osnovnog stanja anizotropnog feromagnetika odgovara pravcu

ose lake magnetizacije (0 0 l[ tj. z -osi. Za slucaj kada nema

spoljasnjeg magnetnog polja svi spinovi ce biti usmereni u torn

pravcu a magnetizacija ce za vrednost spina S =1/2 imati oblik

(1.9) O — — 2. < S-> >
S

Da bi izracunali magnetizaciju i energiju elementarnih ekscita-

cija u feromagnetiku koristicemo se metodom Grinovih funkcija.
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Polazi se od d vo vr erne ns kin , temper a tursk.i zavisnih, retardova

nih, komutatorskih Grinovih funkcija oblika

Ovde je 0(t-t') Hevisajdova "step" funkcija definisana na sle-

dedi nacin

r >4- • -\ ! za t > t' .G(t-t ! = i i a, 6 = x,y,z
1 0 za t < t'

Diferenciranjem (1.10) po t i Furije transformacijom po vreme-

nu dobijamo jednacinu kretanja za Grinove funkcije u energets-

koj reprezentaciji (pogledati J 3 [ )

j

i n r i E ^ ^ i n n i n n " "

Koristeci komutacione relacije za komponente spina

(1.12) [s"/S3] = ie sj^ _^
m n ' n n / m

gde je 5 > Kronekerov simbol, a e _ simbol Levi civita defini-
n, m

san izrazom

| 1; ako su a,3 i Y u datom normalnom poretku

, i ili nekoj ciklicnoj permutaciji i svi medju-

sobno razliciti.

-1; ako su svi medjusobno razliciti ali nisu

1 kao u gore navedenom normalnom poretku

1 0; za sve ostale slucajeve

i izraz za Hamiltonijan (1.7) mozemo izraz (1.11) napisati u

obliku

(1.13) E«Sa|S3» = - -• I e „ <SY>6
- v 1 - * i. 7T ^ Of H Y - > - > - > -m n P i m n,m

~ J I I I ie <<sls^ls,f >>+
3 r Y D

• \ / - V Q ^ , v - V T " r , Q

ic «SfSr S3» + J ' } )ie «SYSr S0 »-^^y-Y _ > . . * . - > -> '• ^ cxrv - * • - > - > • • -*-
• - —L^ n Y ' m m-e n

- gy_.H V if: «SY
3 3 •-• azy -*•Y m n



- 6 -

(Pogledati detaljnije izvodjenje u radu J 4 [ ) . Izrazi oblika
V G

«S_>S^r | Ŝ » koji figurisu u (1.13) dekupluju se na sledeci na-
m 3 n

cin:

sr > GY"'
-t *-"-» -4-

3 m,n
(1.14) «SYSr| SB» = < S Y > G r3

-> -*- ' -*• -V -j-

m D n ni j,

t-a (j rv ft
i uvodi se slededa oznaka «S [S fJ» = G (1.15)

m n

Daljom trans formacijom izraza (1 . 1 3) koriscfenjem Furije trans-

formacije oblika A"̂  = 1/N J Aa^ - i uvodjenjem novih
ab -> (k)esmena k

.->.-> •>,
T c--r -r T v -iqim—n,J = 6 u ; J-> = J } e ̂(1.16) < o

-> ->

ra-n

! J' = 2J' ; J' = 2J'cosq a; o gr
V,

izraz oblika (1.13) dobija jednostavniji oblik

(1.17) EGaB(q) + E I ie rY
r Y "r

+ gynH I ie GYB (q) - - -!- J e „ < SY >
ypB f- azy 2ir ^ ajsv

Ovde je uvedena oznaka <Sa >= <S >; (za a =x,y,z), zbog tran-
x

slatorhe invarijantnosti srednje vrednosti snina su iste u svim

cvorovima resetke. Izraz (1.17) se moze napisati u matricnom

obliku

(1.18) T(q,E) G(q,E) = C (q)

gde su maticni element! matrice T(q,E) dati iztazom

(1.19) Ta6(q,E) = E 5 -

a matrice C (q) u obliku

(1.20) CaBfo) = - A y c B < SY >
_£7i a PY

Y

Da bi odredili Grinovu funkciju treba izraz (1.18) pomnoziti sa
~-l -*inverznom matricom T (q,E) odakle sledi:
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(1.21) G(q,E) - T~(q-,E) C(q)

/\e Grinove funkcijs dobijamo kad detT(q,E) =0 i oni nam

odredjuju energ.iju elementarnih ekscitacija pod ranije navede-

nim uslovima da nema spoljasnjeg polja K = 0.

f t >-\* \— ~ r f t-t •**•*••/ <\T \^ , r~t^ *• -v •* -*• / -̂(1 .22) E0 -. - I <S > ( X x + X y ) Xz -f <S > X X A V !z, -3 L >

Uvodjenjem smene E = £„ ., i uzimajudi u obzir da je <S > =<&*>

zbog simetrije Hamilton!jana dolazimo do izraza za Grinovu funk-

ciju u iflatricnom obliku gde je prvi clan dat izrazom

<Sz>2Xy+<SX>2Xz

(1.23) " ^'~J 2ir ~^T~- E+Ea E-E^
2£>q L q q.

Da bi odredili realni deo Grinove funkcije koji nam je

potreban za izracunavanje srednje vrednosti magnetizacije preko

spektralne intenzivnosti koristidemo relaciju iz kompleksne ana-

lize.

(1'24) l +.^6-o xxlio

Spektralna intenzivnost I (q,E) se racuna po opstoj formuli

(1.25) IXX(q,E) = 2Re[GXX(q,E)] £/*

x xa srednja vrednost <S^ S^> po formuli
m n

i ro • ~*" / •*• •*• \) < S X S X > ^ | I /IXX(5 /E)e- i q (m-n)dE

n n q

-> -•- X2 i
Ako stavimo u (1.26) m = n i <S_^ >= j dobijamo

, , «> <sz>2x +<sx>5x
(1.27) '-=£ I _/- --- i- - l5(E+Eq)- 6(E-Eq)| -g-4-

Posle integracije i nakon alqebarskih transformaci ja dobijamo
v ? v 9

. . <SX> X +<S"> X E
I-1 v _ .z _ Y. P+-H q
2 "N £ v ct" 28

q "q
Na slican nacin mozemo odrediti Grinove funkcije G •* (q,E) i
Z Z ->•

G (q,E) odakle dobijamo
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7 ? V 9
<S > A +<SX> A E

(1.28b) -

1 1 <SX>2A +.<SX>2A E
(). ,28c) ~ — rr 7 *- oth ̂

2 N L 29 .
q q

U radu |4 ! ove jednacine resavane su u aproksimaciji Tjablikova
•v. \r

<S'> = <s* > = 0, i u slucaju slabe anitropije (6 <<1) za konacne

temperature. Was je zanimalo opste resenje ovog sistema za proi-

zvoljnu vrednost parametara anizotropije (6<_1). To je izuzetno

slozeno stoga smo se odlucili za izracunavanje osnovnog stanja

tj. 0 = Ok, medjutim, i tada, sistem se mora proucavati numeric-

ki. Srednje vrednosti spina <sa> tj. magnetizacije u osnovnom

stanju, dobijamo iz sistema jednacina (1.28) stavljajuci 0 = 0

tj. cth ̂  = 1.

(1.29a) 1 _ 1 y <SX<2A2+<S2>\ N q

O

i 2 <sX> X
(1.29b) ^ = - I -

-> Eq q
jer su prve dve jednacine (1.28a i 1.28b) invarijantne na pro-

menu mes ta x $. y.

Koristeci smene koje u sebi sadrze parametar anizotropi-

je

(1.30) A . = J -J -J'+J' ; J =6J; J =2J (cosx+cosy+cosz)x o q o q i / o q *

J —2&J : J" = 26Jcosq,o qi ^i

mozemo sistem jednacina (1 .29) napisati u obliku

,-. 0 1 X 1 O T nx 2 1 r 6-26-2 I (1-6) cosx+cosy+cosz]( l . j l ; o" ~ ^J<fa > — i *——-—J

-> Eq q
1 _ _ cx 2 1 v 6-26-2[cosx+cosy+( l -6)cosz l ,

__. — U < f a > v? / " +

5
-

+ J < fa >
2 1- r. 6-2Q -2 [ (1-6 ) cosx4-cosy_+cosz !• - •

->• Eq q
U ovom sis-temu se, prelazom sa sume na integral, dobija-

ju trostruki integral! oblika:
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J / / / JL dxdydz; 'IX = JL J / / /
Sir -7i -IT -TT q Sir -TT -TT -IT E

CT

IT TT TT , , ,
,z 1 j f ( ( cossdxdydzX = _ ,; j j j ----

8lT -IT -IT -TT Eq

koji de se resavati Gausovom kvadraturnom formulom. Izraz za

energiju E posle uvodjenja smene (1.30) postaje

(1.32)" E =2j{<SX>2[6-26- (2-6) (cosx+cosy) - 2cesz] [3-6-

- cosx- cosy- (l-S)coszJ + <SZ> [3-6- (1-6) cosx -
1 /*?

- cosy-cosz] [3-5-cosx- (1-6) cosy-cosz ]} '

za proizvoljne vrednosti 6 raetodom obicnih iteracija (koje ce

biti detaljno analizirane u II delu) i primenorn Gausove kvadra-

turne formule za izracunavanje integrala mozerao napisati prog-

ram za racunanje srednje vrednosti magnetizaci je <S > i <S > .
x 2 z 2

U daljem.radu su koriscene oznake E =E ; <S > = XX; <S > =zz

Sistem jednacina napisan u ovim oznakama je

(1.33) i = XX[(3-6)I° - (2-6)IX - IZ]

^ = XX [ J 3-6)1° -2IX - (i-6)Iz] +ZZ[(3-6)I°-(2-6)IX-IZ]

Dalje se uvode smene

TR1 ~ (3-6)1° - 2IX - (1-6) I2

(1'34) o x z
TR2 = TR3 = (3-6) I - (2-6) I - I

koje se kasnije koriste u programu.
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II DEO

1. Iterativni postupak

Dati sistem jednacina (1.31) u matricnom obliku je X = 4 > ( x )

crde je X . [ I* j a * (x, - [^^^X.TR1) /TR2 j (2 .1)

i on je resavan opstim iterativnim postupkom oblika

(2.2) Xn = fHx^) , 11=1,2,3,...

x - je zadata pocetna priblizna vrednost.

U nasem slucaju imamo nelinearne integralne jednacine

dosta slozenog tipa pa je ispitivanje uslova konvergenci je pos-

tupka (2.2) vrlo komplikovano pa. ga nismo ispitivali, vec smo

zakljucili na osnovu dobijenih vrednosti da postupak konvergira

(razlika izmedju dve susedne iteracije se smanjuje) .

2. Gausova metoda integracije

U jednacini (2.1) figurisu trostruki integral! koje pri

blizno resavamo (vidi 1 5 ) Gausovom kvadraturnom formulom obli-

ka

1 1 1 n n n

-1-1 -1 ^1=1 j = l k=l 1 D v 1 D

A . , A . , A , - su koeficijenti koji se mogu pronaci u tablicama i
1 J KL .

njihove vrednosti zavise od broja cvorova integracije koje oda-

beremo.

Algebarski stepen tacnosti formula tipa Gausa je 2n-l i

one su u odnosu na druge kvadraturne formule najbolje, jer su

najvece moguce tacnosti.

U tacki (0,0,0,6) imamo nulu u imeniocu podintegralnih

funkcija (prividan singularitet). Imenioc se tada priblizno po-
2 xriaSa kao sin. ^ tj. kao nula drugog recta.

Posto racunar ne moze da priiivati takav oblik podinte-

gralne funkcije,treba uzeti paran broj cvorova kod Gausove kvad-
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raturne formule. U torn slucaju nula nije cvor na nemamo delje-

nje sa nulom. Medjutim, cvor mora biti blizu nule npr. za N=8

cvorova najmanji cvor je X(4) =0.183434642495649 a za N =12;

X(6) = 0.125233408511468, a on je jos blizi. nuli. (Saiiae, ako

se ove vrednosti c^ozova X uvrste u pribliznu formulu sin2 y

dobijaju se jos manje vrednosti 2.56xlO~ i 1,19x10 ).

Posto deljenje racunarom sa tako malim brojevima dovo-

di do nestabilnosti numerickog postupka, ffiismo podintegralnu

funkciju transformisali u pogodniji oblik. Tada se funkcija u

tacki (0,0,0,6) svodi na oblik •* , i pri tome je stepen nule u

brojiocu veci (ili jednak) od stepena nule u imeniocu). Na taj

nacin je postignuto racunanje integraia sa visokom tacnosdu.

Integracija po kocki 0 ,TT [x [ 0 ,TT [x | 0 ,TT I je prevedena na integra-

ciju po sest tetraedara. Zbog nesimetricnosti podintegralnih

funkcija vrednosti integrala na svakom tetraedu se razlikuju.

Nasi trostruki integral! su oblika

IT IT IT

I = — / / / f(x,y,z,6)dxdydz
7T O O O

i oni se transformisu smenom promenljivih na slededi nacin:

TT IT 7T , IT X y

( 2 . 4 ) -3 / / /. f (x ,y ,z )dxdydz = — 3 [ / dx / dy /dz f ( x , y , z ) +
^ O O O T T ^ O O O

IT x z IT y z
+ / dx / dz / dy f ( x , y , z ) + / dy / dz / dx f ( x , y , z ) +

O O O O O O

IT y x TT z x
+ / dy / dx / dz f ( x , y , z ) + / dz / dx / dy f ( x , y f z ) +

0 0 0 0 0 0

TT z y 1
+ / dz / dy / dx f ( x , y , z ) = —j

0 0 0 TT

Svaki integral na desnoj strani (2.4) transformisemo pomocu

smena na oblik

l. x = TT^ y =

dx = TTd£ dy =

1 1 1
I = / d£ j dn J

0 0 0
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2. x = TT?; y = irCn? ' z =
dx =• Trd£ dy = fr^ridt}) dz =

1 1 1 ^ 2

I2 = / dt; / dn, / d<}) T T ~ t ; n f ( T T ^ , T T ? T I < P , iT^r i )
O 0 O

3. X = •Ut.T}^ y - TTE; Z = TU/0

dx - Tr^nd4> dy = irdC dz = ir^

TTfdT

1

O

1
1

0

dy =
1

o

I3 = / dr / dn / d < t , T r £ n f (TT £^ , irE , TT£TI )
O O O

4. x = ir^n y ~ T r ? z = IT
dx = irrdn dy = frdC dz = Tr

-4

dx = u^dr) dy - ir^ndct) dz = ird^

1 1 1 -, 2

0 0 0

6. x = IT £ n <j> y - i r ^ n z - u ^

dx = irE,r\d§ dy = irEdn dz = ird^

1 1 1 3 2

I_ = j d^ / dn j d0Tr ^ H f ( i r^n ip / T1?1! / I T ? )b J
o o o

Koristeci sledede oznake TT£; = xv;. ir^n ~ Yv* vt,r\§= zv dati in-

tegral ( 2 . 4 ) postaje

1 1 1
I = / | J If (xv 7yv,zv) +f (xv ,zv ,yv) +

o o o

( 2 . 5 ) + f (zv ,xv ,yv) + f ( y v , x v , z v ) + f (yv , zv ,xv ) +

,2
+ f ( zv ,yv ,xv)

Ka ovaj nacin je dobijena nula "reda tri" u brojiocu cdrae je

integral postao regularan.
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ALGORITAM GLAVNOG PROGRAM

L .PCCETAK _j

\_JL22k Zj^JiPj /
\ ORP=100 i

DTEST^C
DA

N2=N/2

J

ORX= XX-XXP
ORZ- ZZ-ZZP

QR>ORP
DA

rM)"D

/ I Z L A Z

, ..J.
f K R A J

u_

/ I Z L A Z~\P

XX=XXP

ZZ=ZZP



N - je broj cvorova integracije (za ovaj slucaj N=

XX, ZZ - trazene vrednosti maqnetizacije koje se izracunavaju
2

EPS - tacnost integracije (ne sme biti veca od 5 )

DEL - vrednost paraioetara anizotropije 6 u intervalu f-ljij

DTEST - prepoznavanje kraja ulaznih podataka

SUBROUTINE KOEF (N2rA,X) - potprogram za odredjivanje cvorova

i koeficijenata za Gausovu kvadraturnu formulu

2*N2 = N — broj cvorova integracije

A (I) - koeficijenti uz odgovarajude cvorove integracije

X(I) - vrednosti cvorova

SUBROUTINE APROX(N,A,X,TR1,TR2) - potprogram za izracunavanje

vrednosti trostrukih integrala

N,A,X - opisani u SUBROUTINE KOEF (N2,A,X)

TR1,TR2 - vrednosti odgovarajucih izraza koji sadrze integrale

(definisani sa 1.34). Ovaj potprogram poziva drugi potprogram

SUBROUTINE FALFA(X,Y,Z,DEL,F1,F2,F3)- koji izracunava vrednosti

podintegralnih funkcija

X,Y,Z - su argument! funkcije

DEL = 5 - je ulazni parametar

CZ = cosZ

CX = cosX

Fl = F3 = (3.-DEL-(2.-DEL)*CX - CZ

F2 = Fl + DEL * (CZ - CX)

Posle zavrsenog racuna dobijeni su numericki rezultati
x zza srednje vrednosti magnetizacije <S > i <S > uz odgovarajuce

vrednosti parametara anizotropije 6, koji su prikazani u tabeli

1. Na osnovu datih podataka prikazana je pornodu grafika funkcio-

nalna zavisnost srednjih vrednosti magnetizacije od parametra

anizotropije na si. 1.



'<SZ> = zz

0.0001

0.001

0.01

0.02

0.03

0.04

0.05

0.06

0.07

0.08

0.09

0.1

0.2

0.5

0.8

0.9

0

-0.0001

-0.001

-0.01

-0.03

-0.05

-0.08

-0.1

-0.5

-0.8

-1

1

0.3404977205270809

0.3405187462558448

0.3407175359679198

0.34093063810&3322

0.3411452707459954

0.3413610787074574

0.3415781449167556

0.3417964792276395

0.3420161100137242

0.3422332087711906

0.3424593363988787

0.3426828733822639

0.3449782772095794

0.3529445665444163

0.3634648948055627

0.3679972794592927

0,3404911648528362

0.3404935124858426

0.3404725197229865

0.3402851955535625

0.3398673830602103

0.3394539078595843

0.3388422549384812

0.3384398601411219

0.3312073714034816

0.3265767581778588

0.3238039652586228

0.3734413905133082

0.3404913798578173

0 .3404525242297791

0 .3400652622208052

0.33S6324483909039

0.3391926213453523

0.3387458055792420

0.3382918841690345

0.3378307740919376

0.3373621580716218

0 .3368950012643775

0.3364021726317993

0 .335910651278789-5

0 .3305233418724054

0 .3073970283011589

0.2644993878205771

0.2412050354879814

0 .3405119185662707

0.3404998638955191

0 .3405376074004172

0.3409160893171398

0.3417366793773187

0 .3425316781366320

0.3436785708824257

0 .3444163637660365

; 0.3554251904855680

I 0.3604939624142952

I 0.3628887872605232

1 0.2089956729424614

TABELA 1.
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III DEO

1. Analiza dobijenih rezultata

Na bazi numerickog programa mozemo analizirati rezulta-

te. Ova analiza ce obuhvatiti vrednosti <SX> i <SZ> kao i dis-

kusiju zakona disperzije u funkciji parametra anizotropije.

Pre svega uocimo prirodu anizotropije Hamilton!jana.

Naime., u otsustvu spoljasnjeg polja (H=0), on je anizotropan

jer postoje privilegovani pravci - pravci duz koordinatnih osa

duz kojih postoje dopunske interakcije. S druge strane sve tri

ose su u ovom pogledu ravnopravne. Nas rezultat za zakon disper-

zije vec.nije takav, naime, u izrazu za E(k) su "ravnopravne"

komponente k i k , ali se zavisnost od k razlikuje. Ovo je
j^. j[ Z

posledica aproksimacije u kojoj radiino. Drugim recima, cak i

dekuplovanje potpuno simetricno po komponentama, ne daje simet-

rican rezultat, vec se pravac z-ose oseca kao privilegovan pra-

vac. Ovo se najbolje moze videti iz dobijenog grafika (si. 1)
x zRezultati za <S > i <S >, za H=0 su posledica "kompro-

misa" ove dve tendencije. S jedne strane, za 6=0, ove vrednosti

su prakticno jednake (si. 2) kao posledica ekvivalentnosti pra-

vaca, ali cim 6 pocinje da raste, dolazi do znacajnih promena,
Z "X!"<S > opada, a <S > pocinje da raste. Naime, anizotropija prigu-

suje uredjenost koja se javila duz z-ose. Znaci kvalitativno po-

nasanje za 5^ 0 se dobro uklapa u ocekivane rezultate, dok izo-

tropija 6 = 0 ustvari oznacava da nismo korektno istrajali u

izracunavanju kvadrata srednjih vrednosti spina. Naime, ispra-

van put bi bio da se odrede prvo polovi Grinovih funkcija a za-

tim korelacione funkcije i srednje vrednosti za H^O, a tek po~

torn posmatra limes H^O, U ovom slucaju, to je komplikovano, i

verovatno bi zahtevalo primenu numerickih metoda vec na nivou

Grinovih funkcija.

N'jmericki rezultati za 6 -0 se n;og'o. uporediti sa egzak-

tnim vrednostima koje' se dobijaju iz aistema jednacina (1.29),
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gde se posle uvrstavanja izraza za energiju (1.22) i A. = a = A

(zbog 6 = 0 ) dobija slededi sistem jednacina:

7
, , , 1 <S3 .1 a) •=• =

^^cM+ <£ >

2«<SX>2

v 9 7 y
'2<S > + < S >

Iz sistema (3.1) se dobijaju sledece vrednosti

<SX> = <SZ> = /4 = 0.4330127 koje se razlikuju od onih u

tabeli 1, za 6 - 0.

Ovo neslaganje pokazuje da postoje problem! u primeni

direktnog deklupovanja spinskih Grinovih funkcija na niskim tem-

per a turama.

Veoma je interesantno posmatrati zakon disperzije za

razlicite vrednosti parametara anizotropije. Vec smo napomenuli

da neki rezultati nisu verni, kao npr. lim E(k) =0. sto je u

kontradikciji sa rezultatima dobijenih metodom BOzonskih opera-

tor a na niskim temperaturama.

Ako se u izraz za energiju (1.22) stave smene k = k ;
r 1

(A ,=A ) i k = 0; (A =0) dobija se energija duz pravca | 110 I u
Ĉ V 2 2 ~*

obliku

(3.2) E[l 1 Oj = <S2> A

Razvijajudi A preko izraza (1.30) dobijamo izraz za energiju
-*\

u funkciji parametra anizotropije 6

~ k a
(3.3) E[l 1 0 ] = 4J<SZ> (2-6)cos -x-

Analognim postupkom uz smene k = k ; (A = A ) ik =0; (A =0)^ ^ *• x z x z y y
dobijamo izraz za energiju duz pravca [l 0 l] u obliku

9 k a
(3.4) Efl 0 l] = 4J<SX> (2-6)cos'"

Za sve ostale pravce izrazi za energiju su nule.
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Graficka zavisnost velicine E/J za 6= const u funkciji k a/2
yi

data je na si. 2 i si. 3 ( k a/2" uziir.a vrednosti iz intervala
Ĉ

0 do TT )

Konacino, dajsrac poredjenje izracunatih devijacija spina

prema radu \7\ nasih rezultata. U radu J 7 je metodom BO-zon-

skih Grinovih funkcija pokazano da vazi relacija

(3.5) Aa = 0.00717252 + 0.01283163 + 0.00251364

koja je graficki prikazana na si. 4. Nasa relacija AaZ =1-2<SZ>

dobijena metodom spinskih Grinovih funkcija prikazana je grafic-

ki na si. 5. (Posto se racunske vrednosti devijacija spina, iz-

racunate prema navedenim formulama razlikuju za nekoliko redova

velicine iz tehnickih razloga nije sve prikazano na jednom gra-

fiku).

Numericke vrednosti su date u tabeli 2. na osnovu kojih

je prikazana i graficka zavisnost na si. 4 i si. 5

TABELA 2.

1
' 6

0.01

0.02

0.03

0.04

0.05

0.06

0.07

0.08

0 .09

0.1

0

0

0

1

1

2

3

5

6

8

AaxlO~5

.0730

.2972

.6803

.2302

.9549

.8623

.9604

.2573

.7612

.4802

Aa

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

2 = 1-2<SZ>

.3198696

.3207352

.3216148

.3225084 i

.3234164

.3243386

.3252758 \0 !

.3271956 !

.3281780 i

Poredjenje dobijenih rezultata pokazuje znatno odstupanje, mada

je kvalitativno ponasanje slicno, u odnosu na ranije rezultate

ko^i su vi§e prilagodjeni radu na niskirrt tempciraturama. I ova

cinjenica, kao i one ranije navedene nam ukazuja da korisceni

metod nije sasvim adekvatan za opisivanje ponasanja osnovnog

stanja feromagnetika.
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Z A K LJ U C A K

U radu je razvijen numericki metod za resavanje jedna-

cina koje se javljaju u problemima anizotropnih magnetika. Me-
"V 7

tod je primenjen za nalazenje srednjih vrednosti <S'> i <S >

u osnovnom stanju. Rezultati su zadovolJavajuci ako se uzme u

obzir da su dobijeni u vrlo riepogodnoj aproksimaci j i. Stoga se

moze proceniti da ce metod biti dobar i za dalje proracune u'

slozenijim situacijama na 9 ̂  Ok u prisustvu spoljasnjeg po-

Ija.
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