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UuvobD

Ovéj rad je jedan u nizu radova posvecden istraZivanju
jednog modela anizotropnog Hajzenbergovog feromagneta. Radovima ra-
nijih istraZivanja dobijen je Citav niz zanimljivih rezultata, ali
i niz jednacina koje su analizirane u vecma grubim aproksimacijama,
jer su zahtevale numericCko resgavanje. Svrha ovog rada je upravo bi-
la razrada numeric¢kih metoda neophodnih za analizu jednacina onog
tipa koje se javljaju kod anizotropnog feromagneta.

U I-delu je dat kratak pregled opsSte teorije 1 dosada-
snjih rezultata. II-deo je posveden numerickim metodama, dok se u

ITIT-delu diskutuju dobijeni rezultati.



I DEO

1. Magnetizacija i magnetna svojstva materijala

Magnetno stanie materijala karakterife se pomodu ma-

gnetizacije koja se u opStem sludasu definife kao

>
Am

M = lim VT
L/\‘: ‘\7”‘)'0 =

gde je Am - magnetni moment vezanih naelektrisanja u elementu za-
premine - AV. Veza izmedju magnetizaciije i magnetnog polja H u li-
nearnoj aproksimaciji je data relacijom ﬁ-=j(§; Velic¢ina X se nazi-
va magnetna susceptibilnost i niju odredjuju dva efekta. Frvi se zo-
ve dijamagnetizam i on daje negativan doprinos namagnetiraniju, a
uslovlijen je slebadndim kretanjem slobodnih elektrona kroz materiju.
Drugi efekat se zove paramagnetizam i on daje pozitivan doprinos na-
magnetisanju.

Na osnovu magnetnih svojstava ¢vrsta tela su podelije-
na na slabe magnetike (dijamagnetici i paramagnetici) i jake mag-
netike (feromagnetici, antiferomagnetici i ferimagnetici).

" Feromagnetizam je vrlo vaZna osobina &vrstih tela ko-
ja je objasnjena kvantnom mehanikom. On odra¥ava kolektivno svojst-
vo materijala, a ne pojedinog atoma, jer su npr. pare gvoidija (Fe)
paramagneticne, a legure elementa koji u obifnocm stanju nisu fero-
magnetic¢ni (Cu, Mn i Al) su feromagnetilne.Promenom svoje kristal-~
ne strukture neki nemagnetiZni kristali mogu postati feromagneti-
¢ni. Karakteristika feromagnetizma je da se sa vrlo slabim magne-
tnim poljem moZe dobiti vrlo veliko namagnetisanije tela. Bitna pret-
postavka kvantne teorije feromagnetizma sast®éji se u tome da na
apsolutnoj nuli vrednosti Z-projekcija spinova svih atoma imaju ma-
ksimalne vrednosti S (vidi!1!).

Magnetizacija kristala ima tada maksimalnu vrednost
M, = HGNS - gde jellB magnetnl moment atoma izraZen u Borovim mag-
netomima. N - je broj atoma u kristalu. Povedanjem temprature do-
lazi do otklanjanja Z - projekcije spinova S od maksimalnih vred-
nosti, a samim tim i smanjivanja magnetizacije. Na nekoj tempera-
turi Gc’ koja se naziva Kirijevom temperaturom, magnetizacija po-

staje ravna nuli i feromagnetik prelazi u paramacnetnu fazu.



Promene magnetizacije sa temperaﬁurom se prate preko relativne ma-
gentizacije koja se definiSe kao ukupni magnetini moment (po jedi-
nici zapremine) podeljen sa maksimalno mogucom odgovarajudom mag-
netizacijom (magnetizacijom saturacije). Ako je N broj jona po je-
dinici zapremine, onda se relativna magnetizacija definise (pre-

ma [3l ) kao

<8 >

|
PN

Q
]
|

(1.1}
N

193]

ili koristedi translacioni invarijantnost kristala, relativna ma-
gnetizacija uzeta po jednom &voru redetke i po jedinici magnetnog
momenta se definise kao

~Z
{5
n

&y

[l

(1.2) g =

Kod feromagnetika oba izraza su ekvivalentna. Madjutim kod anti-
feromagnetika, zbog suprotno orijentisanih spinova izraz (i.1)
je identicki jednak nuli, ali magnetizacija podrefetke nije jed-

naka nuli i ona se racfuna preko izraza (1.2)

2. Hajzenbergov model feromagnetika

U teoriji magnetnih dielektrika, kao vrlo vaZan pro-
blem je izradwmavanje lokalnog polja koji deluje na atom ili jon,
zajedno sa nekim spoljadnjim poljem. Pretpostavlijajuéi da je jak
magnetizam definisan medjuspinskom interakcijom, u kojo je do-
minantna interakcija izmene medju elektronima Hajzenberg je do-
kazac da se Hamiltonijan feromagnetnog sistema u spoljSnjem ma-

gnetnom polju moZe napisati u obliku:

~ e . Z ~ 7 - 2{4 A X/\X +
Ho=—gugH & 8. _ 1 ] | 1X>'s3s¥
n n 2 2
(1.3) 7
+ Tk S¥sE 4+ 1.2 oEs% E
gde je g - Landeov faktor, lip Borov magneton, H - jac¢ina spo-

s q g e X oz £ L _
ljadnjeg magnetnog polja orijentisanog dui Z -ose, Sz, S%, Sf

. . . X 3% z AT .
su projekcije spina a Iﬁﬁ ' IE%’ Igﬁ ~ predstavljaju intenzitete
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integrala izmene '~ medju komponentama spinova, koji se nalaze

w . N v “)".'-).. . N v . s
u Ccvorovima kristalne resetke m i n i imaju dimenziije energije.

. X _.y _ .z . , . .
Ako je I, [ =1, = I, , dimamo izotropni feromagnetik,
nm nm nm

¢iji je Hamiltonijan oblika

- ] : 5
S ;I s S
3

DN 4t

1.4 H=- gu H
( ) H Jug

SN

-

nm nm n o

jo R g

Za anizotropni feromagnetik parametri Ii% nisu medju-~
nm
sobno isti i tu mogu da postoje razlicd¢ite kombinacije (npr. XY

model, Izingov model, cee )

U ovom radu razmatramo specijalan slucaj anizotropnog
feromagnetika koji je detaljno obradjen u radu |[2|. Posmatra
se primitivna kubna feromagnetna redetka koju grade magnetni
joni sa neparnim brojem elektrona. U opStem slufaju interakci-
ja izmene ovih magmetnih jona u osnovnom stanju Jje anizotropna.
Posto ova interakcija izmene brzo opada sa rastojanjem zadrZa-
va se samo interakcija izmediju najbliZih suseda. Razmatra se
sluc¢aj spina S =1/2 za koji je magnetni moment magnetnih jona
u osnovnom stanju M o= ngg. Hamiltonijan interakcije imade je-
dnostavnu formu ako se pretpostavi da je veza koja spaja dva
susedna jona invarijantna u odnosu na osu rotacije <detvrtog
reda sa dvema normalnim ogledalskim ravnima (4mm). Za par Jjona
(1,3) ¢ija je veza paralelna sa z-osom interakcija ¢e biti sle-

deceg oblika

= _ s¥s s
(1.5) H = J . S/S] + Jp(sis] + sis7 )
1] i 7 1] 1]

Interakcija (1.5) se smatra opStim oblikom interakcije
dva slabo sparena spina ¢ije su veze invarijantne u odnosu na
osu rotacije éétvrtog reda i dve normalne ogledalske ravni.

Ovde se ne uzimaju u obzir magnetne dipolne interakcije i
elektridne multipolne interakcije izmedju najbliZih suseda Sto
je sve uslovlijeno &injenicom da se ponaSanjem spina S =1/2 za-
branjuje bilo koje sparivanje koje nije bilinearno po komponen-
tama spina. Izraz (1.5) moZemo pogodnije napisati ako uvedemo
smene

(1.6) J=-3J; J° =30 9y

pa tako dobijamo



~ - JEAT A ~r’/\z/\z
H,, = - JS,8  + J7s7s”
1] 1] i3

ukupni Hamiltonijan anizotropnog feromagnetika u spoljadniem

magnetnom polju e biti
(1.7) A =-gu i J 8% - g2
: B > 2
11’ 1

+ J°

e 03

. o i1q s . . =
gde se sumiranje vrs$i po najbliZim susedima, pri Cemu 1 1 3
uzimaju sve vrednosti ukupnog broja ekvivalentnih jona N, a r
vrednosti x, v, z. (Faktor 1/2 je stavljen da bi se izbeglo dvo-

struko prebrojavanje). Ako anizotropija ne postoji (J"=0 1ili

JII:%JI) tada izraz (1.7) postaje obifan izo-
tropni Hajzenbergov Hamiltonijan primitivne kubne resetke za ko-
ji se Jjavlja feromagnetizam pri J >0. U radu [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 1|) i da se stabilna feromagnetna konfiguracija do-
bija kada su ispunjeni uslovi:

(1.8) {I_< 0 i JII <0

Za sve ostale kombinacije vrednosti JII i qI“ javide se anti-

feromagnetna konfiguracija.

3. Grinove funkcije anizotropnog

feromagnetika

« B t { . s o ~ N .
Kao $to je u radu |2| pokazana najniZa vrednost energi-

je osnovnog stanja anizotropnog feromagnetika odgovara pravcu
ose lake magnetizacije |0 0 1| tj. z -osi. 2a sludaj kada nema
spoljasSnjeg magnetnog polja svi spinovi e biti usmereni u tom

pravcu a magnetizacija ¢e za vrednost spina S =1/2 imati oblik
.z

<S+> A
(1.9) g = n———=2<S;Zl>>
S

Da bi izradunali magnetizaciju i energiju elementarnih ekscita-

cijs u feromagnetiku koristicemo se metodom Grinovih funkcija.



Polazi se od dvovremenskih, temperaturski zavisnih, retardova-

nih, komutatorskih Grinovih funkcija oblika

~

(1.10)<<s%t){s%t’)>> = 0 (t-t <[ stt), S%t’)j>

Ovde je 0(t-t~) Hevisajdova "step" funkcija definisana na sle-

dec¢i nadin

( 1 - . -
za t»t .
G{t=-t ") = $ i a,R = x,¥.,2
© 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 !3])

i g
Oy B _ a0 By fra® 11 &%

(l.ll) E<<S_>IS_>>> = *2'—:,_? <!~S—>,S+J> +<<LS§,H;;S_}>> B
m n K m n m n

Koristedi komutacione relacije za komponente spina

a By Y
(1.12) [s5.87] = ie,..8.76,
m n 'n n,m
gde je §_ | Kronekerov simbol, a € 4By simbol Levi ¢ivita defini-
n,mn -

san izrazom
1; ako su a,B i vy u datom normalnom poretku
! ili nekoj cikliénoj permutaciji i svi medju-
. :ﬁ sobno razli¢iti.
-1; ako su svi medjusobno razliciti ali nisu
kao u gore navedenom normalnom poretku

{ 0; =za sve ostale slucajeve

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

obliku

(1.13) E<<Sa!SB>> = - ;L'Z £ <sT>¢6 -
> > 7T ARy - > >
m n . ‘ m n,m
- . r, .8
- J 777 ie , <<s¥s |8 >>+
Loy ey R3O
gr Y
N _ oYl [aby T T4 Yo (B _
+J 2‘ Z lLar\/<\S—>S+ > ‘S—)» > +J } ZlE y<<s-+8-> +‘S—'+ e
¥ Y ’ m m+e n r Y m m-e€. n
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(Pogledati detaljnije izvodjenje u radu {4[). Izrazi oblika

<<sZS§llSE>> koji figuridu u (1.13) dekupl9ju se na slededi na-
m J n
¢inz:
Vs _aYar B8 o e aY, T8 N 2N
(1.14) <<g!'st| s'>> =<8'> G + <3 > Glf
> > -> 4 -+ - >
m J n m J,n J m,n

af

. . < oy B
i uvodi se sledeca oznaka <<5_ [87>> = G
m n

(1.15)

Daljom transformacijom izraza (l.13)kori&cenjem Furije trans-

r
8 .
formacije oblika Agi = 1/N ] AQE $(3&-p) 1 uvodjenjem novih

ik (
smena ab k (k)e
( a> = J =J»; B =J°-J° ; A =a> -8
é q o q dp o q, r q 1
? iq (m-n)
) o T . — . m-n
(1.16) << J, = 63 ; Ja J ) e
} > >
! m-n
JO = 237 ; J = 2J cosqra
. r
L%
izraz oblika (1.13) dobija jednostavniji oblik
vv -
(1.17) EG“B(E) + 4L ie <Sr>GY6(§)<a+—B )+
ary g "a
r Yy = -r
. Y8 2y _ _ 1 Y .
+ gUBH Z lLO.ZYG (q) e z EQBY <SSt >
Y Y
Ovde je uvedena oznaka <S§ > = <Su>; (za o =x%x,v,2), zbog tran-

i
slatorhe invarijantnosti srednje vrednosti smpina su iste u svim

&vorovima redetke. Izraz (1.17) se moZe napisati u matricénom
obliku

(1.18) T(3,E) G(J,E) = C(a)

~ —.* * .
gde su matiéni elementi matrice T(q,E) dati iztazom

al 2 N : g T
; = + ] ;i -+
(1.19) T°7(q,E) EO@:Y 1gLBd L Cazy
+ i) e <8t (ar-f_ )
£ Tary g “q,
a matrice C(&) u obliku
(1.20) g =Lt o8

~
7z o
A (4

Uz

~s
H

L Ty

Da bi odredili Grinowvu funkciju treba izraz (1.18) pomnoZiti sa

inverznom matricom T—l(g,E) odakle sledi:
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~

(1.21)  G@&,E) = T(4,E) @

Polove Grinove funkcije dobijamo kad detT(g,E) =0 i oni nam

odredjuju energiju elementarnib ekscitacija pod ranije navede-
nim uslovima da nema spoljadnjeg nolja H = 0. '

E, = 0

1
f[<sx>2(xx+ky)kz'+<SZ>2AxAy;!1/2

(1.22) E2,3 =

. . g . . X
i uzimajuéi u obzir da je <& > = <s¥>

U .
vodjenjem smene Eq E2,3
zbog simetrije Hamiltonijana dolazimo do izraza za Grinovu funk-

ciju umatrifnomobliku gde je prvi clan dat izrazom

. z 2 x_ 2
¢ (4 E) = - i <&87> xy+<s > Ay 1 - 1
! 27 - E+E E-E
Zﬁq 1. a g i

Da bi odredili realni deo Grinove funkcije koji nam Jje

(1.23)

potreban za izradunavanje srednje vrednosti magnetizacije preko

spektralne intenzivnosti koristidemo relaciju iz kompleksne ana-

lize.

1 -
(1.24) [ ] == 7 ims(x)
[xfia §-o X '

Spektralna intenzivnost IXX(Q,E) se racduna po opstoj formuli

XX ,=> XX > 1
= 2 ! o
(1.25) 177 (gq,E) = 2Re G (q,E)] __7~_I

>

a srednja vrednost <S§ S7> po formuli

=
m n
X X 1 XX -ig (m-n)
(1.26) <s¥ s¥>=% T [T(q,E)e T dE
m n — -
a
Ako stavimo u (1.26) m=n i <Sf‘ > = % dokijamo
1 . w© <Sz>21y +<SX> Az 1
(1.27) ===7§ [ |6 (E+E )~ S(E-E )| —575—
4 N % —co 2E d d eE’e-l

Posle integracije i nakon algebarskih transformacija dobijamo

<SX>2AZ-+<SZ>2k

tr
LQ

cth

2¢

o

(1.28a)

| =
2=

w
Loa
At

LA v ~ 0] 3 ] +. 7_) i
Na sli®an nadin mcZemc odrediti Grinove funkcije Gyﬁ(q,E) i

Q1

GZZ(E,E) odakle dobijamo
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1 1 <Sz>2AX+<SX>2AZ fg
- 2 v _
(1.28b) 5 =& ] - cth 4
- <sX>2AX+<sX>2ky E_
(1.28c) 5 =5 Z cth 76
g o

U radu (4! ove jednaline reSavane su u avroksimaciji Tjablikova
<™ = <g¥> = 0, 1 u slu€aju slabe anitropije (& <<1) za konalne
temperature. Nas je zanimalo opSte refenje ovog sistema za proi-
zvoljnu vrednost parametara anizotropije (8 <1). To je izuzetno
sloZeno stoga smo se odluc¢ili za izradunavanije osnovnog stanja

tj. 8 = 0k, medjutim, i tada, sistem se mora proucavati numerid-
ki. Srednije vrednosti spina <s%> tj. magnetizacije u osnovnom

stanju, %obijamo iz sistema jednacina (1.28) stavljajuéi 6 =0
el

tj. cth 58 = 1.
1 1 <SX< A +—<Sz>2x
(1.29a) 5= 5.
5
g q
1 2 <Sx’2 Ax
(1.2%b) §'=ﬁz
> E
g q

jer su prve dve jednaline (1.28a i 1.28b) invarijantne na pro-

menu mesta X § V.

Koristedi smene koje u sebi sadrZe parametar anizotropi-
je

~-J +J°  ; =6J; =2 + +
JO J ; JO 6.J; Jq J (cosx+cosy+cosz)

95

JO=26J ; qu = 26Jcosqi

(1.30) Ai = JO—Jq

moZemo sistem jednadina (1.29) napisati u obliku

x 2 6-26-2(1-8) cosx+cosy+cosz]

(1.31) = = 23<s% Ly
2 N « .
- E
g 1
-26- + +(1-6 z
1 _ J<SX>2 1 y6 26-2cosx+cosy+(1-8) cos i
2 N & B
a q
2 : -28.2] (1-8)cosx+cosy+cosz!
+ J<Sz>2 % ) 6-2 L (1 05X+COSY+COS 2]

N
Fo
:.L

Wy

U ovom sistemu se, prelazom sa sume na integral, dobija-
ju trostruki integrali oblika:



. T T i T :
1° - “i§ I f f f ﬁL dxdydz;‘IX== 13 I f [ cosxdxdydz =Y,
8w -1 -7 -1 g g -7 =T =T E
T % T
P4 1 ¢ cosedxdydz
I = ’3“ \‘}- f J jr y
8~ ~m -7 -T E

q

koji ¢e se resSavati Gausovom kvadraturnom formulom. Izraz za

energiju Eq posle uvodijenja smene {1.30) postaje

(1.32) Eq:=2J{<SX>2[6-26—(2—6)(cosx+cosy) - 2cesz] [3-6-

- COsX- cosy—(l—a)cosz] + <Sz>2[3-6—(l—6)cosx -

v11/2
- cosy-cosz] [3-§-cosx-(1-§)cosy-cosz ]}
za proizvoljne vrednosti § metodom obic¢nih iteracija (koje Ce
biti detaljno analizirane u II delu) i primenom Gausove kvadra-
turne formule za izradunavanje integrala moZemo napisati prog-
o . . . . - X . z
ram za racCunanije srednje vrednosti magnetizacije <S> i <&7> .

U daljem radu su korisScene oznake Eq =E ; <SX>2 = XX; <Sz>2 zzz.

Sistem jednadina napisan u ovim oznakama Jje

xx[(3-811° - (2-8) 1% - 17]

(1.33)

I

il Cof b

xx[ (3-86)1° - 27 - (1-6) 1%] + 22 [ (3-6) 1°- (2-6) T*-17]

Dalje se uvode smene

TR1 = (3-8)1° - 21% - (1-8)I°
(1.34) )

TR2 = TR3 = (3-8)I° - (2-8) I - I

koje se kasnije koriste u programu.



IT DEO

1. Iterativni postupak

Dati sistem jednacina (1.31) u matridnom obliku je X =¢ (x)

: o xx ] . _ f1/8TR2 i
gde Jje X = L zz | 38 = {( ,25-xx*TR1) /TR2 | 2.1

i on je resSavan opdtim iterativnim postupkom oblika

(2.2) X, = o(x_ ;) , n=1,2,3,...

-1

Xy je zadata poletna pribliZna vrednost.
U naSem slucaju imamo nelinearne integralne jednaline
dosta sloZenog tipa pa je ispitivanje uslova konvergencije pos-
tupka (2.2) vrlo komplikovano pa ga nismo ispitivali, veé smo
zaklju€ili na osnovu dobijenih vrednosti da postupak konvergira

(razlika izmedju dve susedne iteracije se smanijuje).
2. Gausova metoda intecracije

U jednacini (2.1) figuridu trostruki integrali koje pri-
bli¥no reSavamo (vidi |5!) Gausovom kvadraturnom formulom obli-
ka

1 n n n

1 1 o
2.3 [ £(x,y,z)dxdydz ™~ § } } AA.A f(x, ,x.,%X.)
(2.3) —{ —{ -1 ' Viz1 §=1 k=1 * 3Kt Xy

Ai,Aj,Ak - su koeficijenti koji se mogu pronaci u tablicama i
njihove vrednosti zavise od broja ¢vorova integracije koje oda-
beremo.

Algebarski stepen tacdnosti formula tipa Gausa je 2n-1 i
one su u odnosu na druge kvadraturne formule najbolje, jer su
najvede mogucde talnosti.

U tacki (0,0,0,8) imamo nulu u imeniocu podintegralnih
funkcija (prividan singularitet). Imenioc¢ se tada pribliZno po-
2 x
i

na¥a kac =in® 5 t3j. kao nula drugog reda.

PoSto radunar ne moZe da prihvati takav oblik podinte-

gralne funkcije,treba uzeti paran broj &vorova kod Gausove kvad-



_ll_

raturne formule. U tom slucaju nula nije ¢vor va nemamo delje-
nje sa nulom. Medjutim, &vor mora biti blizu nule npr. za N=8
¢vorova najmanji &vor je X(4) ='0.183434642495649 a za N=12;
X(6) = 0.125233408511458, a on je 3o bli¥i nuli. {(Najie, ako

< Ly , y1ay . .2
se ove vrednosti &vorova ¥ uvrste u pribliZnu formulu sin %

dobijaju se jo$ manje vrednosti 2.56 xlO—6 i 1,19 x10—6),

Posto deljenje racunarom sa tako malim brojevima dovo-
di do nestabilnosti numerickog postupka, mismo podintegralnu
funkciju transformisali u pogodniji oblik. Tada se funkcija u
tadki (0,0,0,8) svodi na oblik % , 1 pri tome je stepen nule u
brojiocu veé¢i (ili jednak) od stepena nule u imeniocu). Na taj
nac¢in je postignuto radunanije integrala sa visokom tadnogdu.
Integracija po kocki [0,7|x|0,n!x|0,r|lJje prevedena na integra-
ciju po Sest tetraedara. Zbog nesimetridnosti podintegralnih
funkcija vrednosti integrala na svakom tetraedu se razlikuju.
Nas$i trostruki integrali su oblika

I = f(x,v,z,08)dxdydz

QO =
O—=A
Q>3

L
3
B

i oni se transformidu smenom promenljivih na slededi nacin:

p TomoT 1 " X v
(2.4) = [ [ [ £(x,y,z)axdydz = —,| [ dx [ dy [dz f(x,y,2z} +
™ o0 o0 ™" o o o
T X z m v z
+ [ dx [ dz [ dy £(x,y,z) + [ dy [ dz [ dx £(x,y,2z) +
o o o 0 o o
i v x T z X
+ [dy [ dx [ dz £(x,y,z) + [ dz [ dx [ dy f(x,y,z) +
o o o o o o
T 7 ! 1 +1_]
+ [ dz [ dy [ dx f(x,y,2) = 3 [11+12+13+14+15 6
o o o ;

Svaki integral na desnoj strani (2.4) transformiSemo pomodu

smen& na oblik

1. x = 7 y = mén z = TENg
dx = nd§ dy = m&dn dz = mwEndd¢
R
I, = fag [ an [ dév & n f£(ng,mEN,TENG)
O le] (o)



2. x = 7§ y = wEno z = TEN
dx = =dg dy = wind¢ dz = m&dn
1 1 1 4,
I, =[dg fan [ dp v gTn £(7E,mENé,TEN)
O 0 D
3 X = mEnd y = 7§ z = min
dx = mEnd¢ dy = wdg dz = 7w&dn
1 1 1 32
I, =/ dg [dn [ der'g" n f(ngng,vE,mEN)
o o) o
4. X = TmEN y = 7m§ z = 1End
dx = 7wi&dn dy = wd§g dz = m&nd¢
1 1 1 3 2 .
I, = [ dg [ dn [ den g n £(mEn,wE,TEND)
o o) o)
5. X = TmEn y = ming z = 7§
dx = m&dn dy = wf{nd¢ dz = ndg
1 1 1 3
1. =/ dg [ dn [ d¢nTETn £(nin,mEnd,mE)
o o) o)
6. x = mEnd v = mEn z = mg
dx = w&nd¢ dy = m&dn dz = wdi
1 1 1 3 2
I, =/ de [ an [ d¢n g n £(nEnd,mEN, TE)
o) o o
Koristedi sledede oznake TE = Xv; TEn = yv; TENg= zv dati

tegral (2.4) postaje

111
= f f f {f(XV:YV:ZV)'*f(xv,zv,yv) +
O O O
(2.5) + £(zv,xv,yv) + f(YV,XV,ZV) + f(YV,ZV,xv) +

+ £(zv,yv,xv) | gzndgdnd¢

Na ovaj na&in je dobijena nula "reda tri" u brojiocu Cime je

integral postao ragularan.

in-
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N - je broj &vorova integracije (za ovaj slucaj N=8)

XX,%2Z - traZene vrednost magnetizacije koje se izracunavaju
EPS - tadnost integracije (ne sme biti veca od éz)

DEL - vrednost parametara anizotrcpije § u intervalu [—l,lj
DTEST - prepoznavanie kraja ulaznih podataka

SUBROUTINE KOEF (N2,;A,X) - potprogram za odredjivanije &vorova
i koeficijenata za Gausovu kvadraturnu formulu

2*N2 = N — broj &vorova integracije ’

A(I) - koeficijenti uz odgovarajucde Cvorove integraciije

X{1I) - vrednosti ¢vorova

SUBROUTINE APROX(N,A,X,TR1,TR2) - potprogram za izradunavanje
vrednosti trostrukih integrala

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

TR1,TR2 - vrednosti odgovarajucéih izraza koji sadrZe integrale
(definisani sa 1.34). Ovaj potprogram poziva drugi potprogram
SUBROUTINE FALFA(X,Y,Z,DEL,F1,F2,F3)~- koji izracdunava vrednosti
podintegralnih funkcija

X,Y,%Z - su argumenti funkcije

DEL = § - je ulazni parametar

CZ = cosi

CX = cosX

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

F2 = F1 + DEL * (CZ - CX)

Posle zavr3enog raduna dobijeni su numericki rezultati
za srednje vrednosti magnetizacije <s¥> i <8%> uz odgovarajucde
vrednosti parametara anizotropije 8§, koji su prikazani u tabeli
1. Na osnovu datih podataka prikazana je pomocu grafika funkcio-
nalna zavisnost srednjih vrednosti magnetizacije od parametra

anizotropije na sl. 1.



<SX> =

Xx|

i

i
1
i

0.3404977205270809
0.3405187462558448
0.3407175359679198
0.34093063810569322
0.34114527G7459954
0.3413610787074574
0.3415781449167556
0.3417964792276395
0.3420161100137242
0.3422332087711906
0.3424593363988787

0.3426828733822639

0.3449782772095794
0.3529445665444163
0.3634648948055627
0.3679972794592927
0.3404511648528362
0.3404935124858426
0.3404725197228865
0.3402851955535625
0.3398673830602103
0.3394539078595843
0.3388422549384812
0.3384398601411219
0.3312073714034816
0.3265767581778588
0.3238039652586228
0.3734413905133082

)

0.3404913798578173
0.3404525242297791
0.3400652622208052
3356324483509039
3391926213453523
3387458055792420
0.33829186841690345
0.3378307740919376
0.3373621580716218
0.3368950012643775
0.3364021726317993
0.3359106512787895
0.3305233418724054
0.3073970283011589
0.2644993878205771
0.2412050354879814
0.3405119185662707
0.3404996638955191
0.3405376074004172
0.3409160893171398
0.3417366793773187
0.3425316781366320
0.3436785708824257
0.3444163637660365
0.3554251904855680
0.3604939624142952
0.3628887872605232
0.2089956729424614

J.
0.
a.

TABELA 1.
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1. Analiza dobijenih rezultata

Na bazi numeridkog programa moZemo analizirati rezulta-

, z . .
> i <87> kao i dis-

kusiju zakona disperzije u funkciji parametra anizotropije.

te. Ova analiza ¢e obuhvatiti vrednosti <SS

Pre svega uolimo prirodu anizotropije Hamiltonijana.
Naime, u otsustvu spoljadnjeg polja (H=0), on je anizotropan
jer postoje privilegovani praveci - pravci du? koordinatnih osa
du? kojih postoje dopunske interakcije. S druge strane sve tri
ose su u ovom pogledu ravnopravne. Nas rezultat za zakon disper-
zije vedé nije takav, naime, u izrazu za E(i) su “"ravnopravne"
komponente kx i ky, ali se zavisnost od kz razlikuje. Ovo Je
posledica aproksimacije u kojoj radimo. Drugim recima, cak i
dekuplovanje potpuno simetrifno po komponentama, ne daje simet-
ri&an rezultat, veé se pravac z-ose oseca kao privilegovan pra-
vac. Ovo se najbolje moZe videti iz dobijenog grafika (sl. 1)

Rezultati za <8%> i <Sz>, za H=0 su posledica "kompro-
misa”™ ove dve tendencije. S jedne strane, za §=0, ove vrednosti
su prakti&no jednake (sl. 2) kao posledica ekvivalentnosti pra-
vaca, ali &im & podinje da raste, dolazi do zna¢ajnih proména,
<s?> opada, a <s%> po&inje da raste. Naime, anizotropija prigu-
%uje uredjenost koja se javila duZ z-ose. znadi kvalitativno po-
nasSanje za &# 0 se dobro uklapa u ofekivane rezultate, dok izo-
tropija & = 0 ustvari oznacava da nismo korektno istrajali u
izradunavanju 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 #0, a tek po-
tom posmatra limes H 0. U ovom slu®aju, to Jje komplikovano, i
verovatno bi zahtevalo primenu numeri&kih metoda ved na nivou
Grinovih funkcija.

Numerifki rezultati za ¢ =0 se moGu gporediti sa egz

ak,_
tnim vrednostima koje se dobijaju iz sistema jednaZina (1.29)

7
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gde se posle uvrStavanja izraza za energiju (1.22) i Ai =0 = A

(zbog & = 0) dobija sledefi sistem jednadina:

z 2 X2
(3.1a) % = 82 ¥ <572
Vé?sx>2-+<sz>2
x. 2
(3.1b) 3= 2:<8°>

Vé<sx>2+<sz>2

Tz sistema (3.1) se dobijaju sledede vrednosti
<g®> = <s%> =“/§/4 = 0.4330127 koje se razlikuju od onih u
tabeli 1, za § = 0.

Ovo neslaganje pokazuje da postoje problemi 9 primeni
direktnog deklupovanja spinskih Grinovih funkcija na niskim tem-
peraturama.

Veoma je interesantno posmatrati zakon disperzije za
razlidite vrednosti parametara anizotropije. Vel smo napomenuli
da neki rezultati nisu verni, kao npr. 1lim E(E) = 0. Sto je u

K+0
kontradikciji sa rezultatima dobijenih metodom BOzonskih opera-

tora na niskim temperaturama.

Ako se u izraz za energiju (1.22) stave smene kX ky;
1101 u

(A=A ) ik, =0; (Az=0) dobija se energija duZ pravca

obliku

A
(3.2) E[1 1 0] = <s% )

Razvijajuci AX preko izraza (1.30) dobijamo izraz za energiju

u funkciji parametra anizotropije ¢

a
(3.3) E[110] =47 <s% (2-8) cos® —g—
Analognim postupkom uz smene k =Xk _; (kx==Az) i ky:=0; (Ay =0)

dobijamo izraz za energiju duZ pravca [1 0 1] u obliku

X 2 kxa

(3.4) E[1 0 1] = 43<S™>(2~68)cos”
L

Gea AT wn i C@y oy ey ‘V\:AQ,\-(S.'.._‘L

Za sve ostalé pravce' izrazi za energiju su nule.
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Grafidka zavisnost velidine E/J za é= const u funkciji kxa/2
data je na sl. 2 i sl. 3 kxa/2' uzima vrednosti iz intervala
0 do m )

Konafino, dajemc poredjenije izraldunatih deviiacija spine
prema radu |7| i nafih rezultata. U radu !7| je metodom B6zou-
skih Grinovih funkcija pokazano da vaZi relacija

(3.5) Ao = 0.0071728% + 0.0128318° + 0.0025188%

koja je grafidki prikazana na sl. 4. Na3a relacija Ao =1-2<5%>
dobijena metodom spinskih Grinovih funkcija prikazana je grafic-
ki na sl. 5. (Po8to se radunske vrednosti devijacija spina, iz-
radunate prema navedenim formulama razlikuju za nekoliko redova
velidine iz tehnidkih razloga nije sve prikazano na jednom gra-
fiku).

Numer idke vrednosti su date u tabeli 2. na osnovu kojih

je prikazana i grafifka zavisnost na sl. 4 1 sl. 5

TABELA 2.

s | aoxi0”? po? = 1-2<5%>

© 0.01 | 0.0730 0.3198696

 0.02 | 0.2972 0.3207352

. 0.03 ; 0.6803 0.3216148

 0.04 | 1.2302 0.3225084

 0.05 | 1.9549 0.3234164 |

| 0.06 | 2.8623 0.3243386

' 0.07 | 3.9604 0.3252758 |
0.08 | 5.2573 0.3262100 |

©0.09 | 6.7612 0.3271956

§ 0.1 | 8.4802 0.3281780

poredjenje dobijenih rezultata pokazuje znatno odstupanje, mada
je kvalitativno ponaSanje sli%no, u odnosu na ranije rezultate
koii su vise prilagodjeni radu nz niskim temperaturama. I ova
%injenica, kao 1 one ranije navedene nam akazuiu da koriSdeni
metod nije sasvim adekvatan za opisivanje ponasSanja 0OsSnovnog

stanja feromagnetika.



7 AKLIJUCAK

U radu je razvijen numeridki metod za reSavanje jedna-
¢ina koje se javljaju u problemima anizotropnih magnetika. Me-
tod je primenjen za nala¥enje srednjih vrednosti 8% i <s%
u osnovnom stanju. Rezultati su zadovoljavajuéi ako se uzme u
obzir da su dobijeni u vrlo nepogodnoj aproksimaciji. Stoga se
mo¥e proceniti da ¢e metod biti dobar i za dalje proralune u.
slo¥enijim situacijama na © # Ok u prisustvu spoljasnjeg po-

lja.
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