&gmw?
§ - UNIVERZITET U NOVOM SADU &
il % gmmmn
S &€ PRIRODNO-MATEMATICKI FAKULTET 5 31;0 uujjc 2
W ~ . L]
%, 4,"""7*3?3- & DEPARTMAN ZA FIZIKU "a‘)an;"
ovy SN Opi,qmiﬁ

Teorijski modeli za magnetne osobine
pniktida gvozdja

-master rad-

Mentor: dr Milan Pantic¢ Kandidat: Milan Vujinovi¢

Novi Sad, 2011






Sadrza]j

Uvod

1

ot

Q W »

Pniktidi gvozdja i teorijski modeli
1.1 Osnovne osobine i struktura pniktida gvozdja . . . . . .. ... ... ... ...
1.2 Teorijski prilazi i modelni Hamiltonijan . . . . . . . .. .. ... ... .. ....

Spinski formalizam i RPA pristup

2.1 Jednacine kretanja i Grinove funkcije . . . . .. ... oo
2.2 Jednacine kretanja i zakon disperzije u RPA . . . . . . ... ...
2.3 Magnetizacija u RPA . . . . . . ..o

Bozonizacija i LSW pristup
3.1 Reprezentacija Dajson-Maljejeva.. . . . . . . . . . . ... ... ... . ... ...
3.2 Zakon disperzije i magnetizacija u Blohovoj aproksimaciji . . . . . . .. ... ..

Numericka analiza rezultata
4.1 Magnetizacija . . . . . . ... e
4.2 Zakon disperzije i Goldstonovmod . . . .. ..o

Zakljucak
RPA analiza za J, = —J
Integracija po I Briluenovoj zoni

Grinove funkcije i spektralna teorema

C.1 Neravnotezne srednje vrednosti operatora . . . . . . . . .. ... ... ... ...
C.2 Retardovane, avansovane i kauzalne Grinove funkcije . . . . . .. .. .. .. ..
C.3 Jednacine kretanja za Grinove funkcije . . . . . . .. ..o
C.4 Spektralna teorema . . . . . . . . ...

17
17
20
23

29
29
31

35
35
37

45

47

51






Uvod

Pocetkom 2008. godine otkrivena je visokotemperaturska superprovodnost u pniktidima gvozdja.
Time pocinje novo poglavlje u izucavanju fenomena visokotemperaturske superprovodnosti.
Pniktidi gvozdja su prvi materijali nakon bakarnih oksida kod kojih je registrovan ovaj fenomen.

Ovo otkri¢e pokrenulo je neka fundamentalna pitanja. Najprece pitanje je da li je meh-
anizam visokotemperaturske superprovodnosti u pniktidima gvozdja na neki sustinski nacin
povezan sa istim mehanizmom u bakarnim oksidima.

Postoji nekoliko slicnosti izmedju pniktida gvozdja i bakarnih oksida. Kod obe grupe ma-
terijala postoji slojevita struktura i veruje se da sloj prelaznih metala igra presudnu ulogu u
mehanizmu superprovodnosti. Kod obe grupe je prisutan magnetizam koji se uklanja doda-
vanjem primesa. Takodje,i pniktidi gvozdja i bakarni oksidi postaju superprovodni na visokim
temperaturama nakon dodavanja primesa.

Medjutim, dok su bakarni oksidi na sobnoj temperaturi izolatori, pniktidi gvozdja su losi
metali. Za opis magnetnih osobina bakarnih oksida se uglavnom sa velikim uspehom koristi
Hajzenbergov model. Posto su pniktidi gvozdja na sobnoj temperaturi metali (makar i losi),
nije sasvim jasno da li je za modelovanje njihovih magnetnih osobina potrebno koristiti kolek-
tivni model magnetizma, koji viSe pristaje provodnicima, ili model dobro lokalizovanih i jako
korelisanih elektrona, koji je prigodniji za izolatore.

Najbolji model za pniktide gvozdja bi verovatno bio neki u kome se kombinuju kolektivni
i lokalizovani stepeni slobode. Medjutim, jos uvek nije poznato kako se ovo moze prakti¢no
posti¢i. Zato se pri modelovanju uglavnom bira neki od dva grani¢na slucaja i o primenljivosti
modela se sudi uporedjivanjem teorijskih rezultata sa eksperimentom. U ovom radu koris¢ena
je slika dobro lokalizovanih elektrona tj. spinova koji se nalaze na ¢vorovima kristalne resetke.
Ovo je Hajzenbergov model (anti)feromagnetizma. O modelnom Hamiltonijanu i opravdanosti
njegove upotrebe vise reci ¢e biti dalje u radu.

Neutronskom difrakcijom je utvrdjeno da su u magnetnoj fazi kod pniktida gvozdja spinovi
uredjeni u tzv. trakastom spinskom poretku (collumnar spin stripe). U ovom poretku u jednoj
koloni spinovi dominantno pokazuju u jednom smeru a u susednoj koloni dominantno pokazuju
u suprotnom smeru. Ovakav poredak vlada u jednoj ravni, a puna trodimenziona struktura
se dobija slaganjem ovakvih ravni jedna preko druge. Trakasti spinski poredak unutar ravni
se moze teorijski opisati pomoc¢u J; — Jo Hajzenbergovog antiferomagnetnog modela. U radu
je uzeta u obzir i slaba interakcija izmedju samih ravni, preko integrala izmene J.. Motivacija
za proucavanje magnetnih osobina pniktida gvozdja lezi pre svega u uverenju da su magnetne
osobine ovih materijala tesno povezane sa mehanizmom visokotemperaturske superprovodnosti.

Modelni Hamiltonijan i dinamika koja iz njega sledi su analizirani uz pomo¢ dve metode.
U prvoj metodi koriséen je pun spinski formalizam u aproksimaciji slu¢ajnih faza (random phase
approximation, RPA). U drugom metodu Hamiltonijan je "bozonizovan’ uz pomo¢ reprezentacije
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Dajson-Maljejeva i zadrzani su samo ¢lanovi kvadratni po Boze-operatorima (linear spin wave,
LSW pristup). U oba modela koriséene su Grinove funkcije za dobijanje magnetizacije, dis-
perzije magnona i brzina spinskih talasa duz razli¢itih osa. Sve analize su sprovedene za
T = 0K. Na kraju je diskutovano slaganje dobijenih rezultata sa eksperimentalnim podacima
i zakljuceno je da izotropni Hajzenbergov J; — Jy — J. model ne opisuje sasvim zadovoljavajucée
pniktide gvozdja. Neki detalji manje bitni za glavni tok rada su naknadno dati u Prilozima. U
Prilogu A data je analiza rezultata u spinskom formalizmu za nesto drugaciji izbor parametara
modela. U Prilogu B dato je objasnjenje prelaza sa sume na integral u I Briluenovoj zoni.
U Prilogu C dat je dokaz spektralne teoreme. Osim ako nije drugacije naglaseno, jednacine i
formule u radu su date u sistemu jedinica u kome vazi h = kg = 1.



Glava 1

Pniktidi gvozdja i teorijski modeli

1.1 Osnovne osobine i struktura pniktida gvozdja

Pod pniktidima gvozdja se podrazumevaju jedinjenja koja sadrze slojeve gvozdja i nekog pnik-
tida. Pniktidi su elementi tzv. azotne grupe periodnog sistema, u koju spadaju azot, fosfor,
arsen, antimon i bizmut. Naziv 'pniktid’ potice od grckog pnigein, Sto znaci 'gusiti’, i asocira
na azot koji moze izazvati gusenje.

Uprkos tome $to naziv 'pniktid’ obuhvata 5 hemijskih elemenata, (od kojih su svakako na-
jznacajniji azot i fosfor), pod pniktidima gvozdja se u fizici gotovo iskljucivo misli na jedinjenja
koja sadrze gvozdje i arsen, odnosno slojeve FeAs. Razlog za ovakvo favorizovanje arsena u
odnosu na druge pniktide lezi u ¢injenici da je pocetkom 2008. godine otkrivena visokotem-
peraturska superprovodnost u jedinjenjima baziranim na FeAs grupi. Mi ¢emo se u ovom radu
baviti isklju¢ivo arsenidima gvozdja. No, treba uzeti u obzir i da svi pniktidi imaju 5 valentnih
elektrona i slicne kristalohemijske osobine. Zato o¢ekujemo da rezultati koje dobijemo u ovom
radu imaju opstiji znacaj i da se u principu mogu primeniti na sve pniktide gvozdja kod kojih
eventualno bude registrovano postojanje trakastog spinskog poretka.

Prva jedinjenja koja sadrze slojeve FeAs i kod kojih je registrovana superprovodnost imala
su oblik ReOFeAs, gde je Re neki element iz grupe retkih zemalja. Niskotemperaturska su-
perprovodnost je prvo otkrivena kod LaOFeAs, sa T, = 3.5K. Ubrzo nakon toga je otkriveno
da se kriticna temperatura moze znatno podié¢i dopiranjem, odnosno zamenjivanjem kiseonika
fluorom ili nekim drugim elementom iz grupe retkih zemalja. Trenutni 'rekorder’ u ovoj grupi
je jedinjenje SmO;_,F,FeAs, sa T, = 55K [1]. Tipican predstavnik ove grupe jedinjenja je
LaOFeAs, o kojem ¢e najvise i biti re¢i u ovom radu.

Posle jedinjenja oblika ReOFeAs brzo su otkrivena jedinjenja tipa AFeyAsy,(A=Ba, Sr, Ca),
koja sadrze dvostruke slojeve FeAs. Sve do otkri¢a ove klase jedinjenja pniktidi gvozdja su se
cesto nazivali i oksipniktidi zbog do tada 'obaveznog’ prisustva kiseonika. Trec¢u klasu jedinjenja
baziranih na FeAs grupi ¢ini samo jedinjenje LiFeAs, kod kojeg su ravni FeAs razdvojene
slojevima litijuma. Zanimljivost vezana za LiFeAs je da se u njemu superprovodnost javlja na
relativno visokoj temperaturi od T, = 18 K bez ikakvog dopiranja. Ove tri klase jedinjenja cine
pniktide gvozdja.

U eksperimentima neutronskog rasejanja,>® mionske spinske rezonance* i Mosbauerove
spektroskopije® utvrdjeno je postojanje dugodometnog magnetnog uredjenja u La(Nd)OFeAs
i A FesAsy. Magnetno uredjenje javlja se u vidu trakastog spinskog poretka. U ovom poretku
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Slika 1: "Obican’ AFM poredak (levo) i trakasti spinski poredak (desno)

u jednoj koloni spinovi dominantno pokazuju u jednom smeru a u susednoj koloni dominantno
pokazuju u suprotnom smeru. Razlika izmedju ovakvog poretka i obi¢nog’ antiferomagnetnog
poretka je ilustrovana na Slici 1. Crni i beli krugovi su spinovi sa medjusobno suprotnim
orijentacijama.

Magnetno uredjenje tj. prelaz iz paramagnetne u antiferomagnetnu fazu se kod svih pnik-
tida gvozdja javlja u temperaturskom intervalu od 100 do 200 K [6]. Za LaOFeAs, na primer,
Nelova temperatura (temperatura na kojoj se javlja antiferomagnetni fazni prelaz) iznosi
Ty = 140K. Kod klase jedinjenja AFe;As, magnetni fazni prelaz se javlja na istoj ili nesto
nizoj temperaturi od strukturnog faznog prelaza iz tetragonalne u ortorombi¢nu strukturu.
Cinjenica da se magnetni i strukturni fazni prelaz javljaju na istoj ili skoro istoj temperaturi
nas upucuje na ideju da su ova dva prelaza povezana. Pri tome, magnetno uredjenje, odnosno
'blizina’ magnetnog uredjenja moze biti uzrok strukturnog faznog prelaza (scenario A). U tom
scenariju strukturni fazni prelaz bi bio povezan sa narusenjem Z, simetrije (nematski prelaz)
koje se javlja u fazi sa trakastim uredjenjem. Moze vaziti i obrnuta situacija, da je strukturni
fazni prelaz uzrok magnetnog uredjenja (scenario B). Moguée je i, mada malo verovatno, da
ova dva prelaza nisu ni u kakvoj vezi (scenario C).

Obzirom da je ortorombi¢na promena vrlo mala (reda delica jednog procenta), mi é¢emo
je pri teorijskoj analizi potpuno zanemariti. Drugim rec¢ima, u ovom radu ¢emo ignorisati
strukturni fazni prelaz i smatracemo da je struktura kristalne resetke AFesAss u magnetnoj
fazi tetragonalna, kao i kristalna resetka jedinjenja tipa ReOFeAs. Ovakav pristup ima smisla
samo ako su tacni scenario A ili scenario C. U slucaju vazenja scenarija B ignorisanjem struk-
turnog faznog prelaza ignoriSemo i moguc¢nost pojave magnetnog uredjenja. Postoje i neki
eksperimentalni rezultati koji nagovestavaju da LaOFeAs takodje dozivljava strukturni fazni
prelaz, menjajuéi strukturu iz tetragonalne u monoklini¢nu ispod 155 K [2]. Ovakve strukturne
fazne prelaze, ako se javljaju, ¢emo takodje ignorisati.

Ako se u jedinjenjima tipa ReOFeAs kiseonik po¢ne zamenjivati fluorom ili nekim elemen-
tom iz grupe retkih zemalja, dolazi do drasticnog opadanja Nelove temperature sa porastom
koncentracije primesa. Za neku kriticnu vrednost koncentracije primesa dugodometno mag-
netno uredjenje nestaje i materijal prelazi u superprovodno stanje. Kod LaOFeAs, pri zameni
kiseonika fluorom, kriti¢na koncentracija fluora koja dovodi do prelaska u superprovodno stanje
iznosi x ~ 0.1.



Slicna situacija se javlja kod bakarnih oksida. Tipican predstavnik bakarnih oksida je
LayCuQy, kod kojeg je takodje prisutno antiferomagnetno uredjenje. Zamenjivanjem lantana
stroncijumom ovaj materijal prelazi u superprovodno stanje za neku kriticnu koncentraciju
stroncijuma.

Kod bakarnih oksida i pniktida gvozdja dopiranjem se unose nosioci naelektrisanja (elek-
troni ili Supljine) koji potiskuju magnetno uredjenje i stvaraju uslove za formiranje Kuperovih
parova. Ovo je podstaklo ideju da je kod jedinjenja na bazi FeAs grupe, kao i kod bakarnih
oksida, visokotemperaturska superprovodonost povezana sa ¢injenicom da je sistem blizu mag-
netnom faznom prelazu i da nosioci naelektrisanja formiraju Kuperove parove preko spinskih
fluktuacija. Elektron-fonon interakcija se moze odbaciti kao mehanizam formiranja parova jer
su racuni pokazali da bi se u tom slucaju dobijale kriticne temperature 7, znatno nize od onih
koje merimo kod bakarnih oksida i pniktida gvozdja.

Analogija izmedju jedinjenja na bazi FeAs grupe i bakarnih oksida postaje jo$ ociglednija
ako im se uporede kristalne strukture. Kod jedinjenja zasnovanih na FeAs, slojevi FeAs su
razdvojeni slojevima ReO (kod ReOFeAs) ili Ca, Br i Sr (kod AFeyAs,y) , sliéno kao $to
su kod bakarnih oksida slojevi CuQOs razdvojeni slojevima La- ili Y-Ba. Zbog ovakve sloje-
vite strukture, kod obe grupe jedinjenja prisutna je jaka anizotropija i elektronska stanja su
kvazidvodimenziona, sa vrlo slabom interakcijom elektronskih stanja koja pripadaju razli¢itim
slojevima [1]. Kristalna struktura LaOFeAs prikazana je na Slici 2. Parametri kristalne resetke
za LaOFeAs su: a = 4.035 - 1071%m, ¢ = 8.740 - 10~ ®m. Drugi elementi iz grupe ReOFeAs
imaju vrednosti parametara vrlo bliske ovim.

U vezi sa strukturom LaOFeAs i svih ostalih jedinjenja koja sadrze slojeve FeAs, treba
istaci da je svaka ravan FeAs zapravo trostruki sendvic ciji je srednji sloj kvadratna resetka Fe
atoma, a ispod i iznad se nalaze kvadratne resetke As atoma koje su smaknute tako da je svaki
atom Fe okruzen tetrahedronom As atoma.

Kristalohemijske osobine LaOFeAs su odredjene konfiguracijom spoljasnjih elektronskih
ljuski: Fe(4s 4p 3d), As(4s 4p), La(6s bd 4f), O(2s 2p). Formalno se valence atoma u ovom
jedinjenju mogu zapisati na sledeé¢i nac¢in: La3*O? Fe?tAs3~. Nosilac magnetnih osobina je
jon Fe?T, pa se u ilustrovanju magnetne resetke LaOFeAs uglavnom prikazuju samo ovi joni.
Magnetizam, odnosno spinovi na Fe ¢vorovima poti¢u od spinova nesparenih elektrona iz 3d
ljuski. Rezultati u okviru zonske teorije predvidjaju da po Fe ¢voru mogu postojati najvise
dva nesparena elektrona [7, 8]. Slojevi koji razdvajaju FeAs ravni ne pokazuju magnetne os-
obine, sto uslovljava kvazidvodimenzionu prirodu magnetne resetke. Magnetnu resetku kojom
opisujemo LaOFeAs i slicna jedinjenja ¢emo prikazati malo kasnije, kad budemo diskutovali
modelni Hamiltonijan.

Uprkos iznetim sli¢nostima izmedju bakarnih oksida i pniktida gvozdja, analogija izmedju
ove dve familije materijala nije potpuna. Ve¢ smo spomenuli da su bakarni oksidi na sobnim
temperaturama izolatori, dok su pniktidi gvozdja losi metali ili polumetali sa veoma malom
Fermijevom povrsinom. Takodje, u vezi sa visokotemperaturskom superprovodnoséu kod pnik-
tida postoje neke specificnosti koje nemaju nikakvu analogiju kod bakarnih oksida. Na primer,
pokazano je da kod jedinjenja CaFe;As, potiskivanje magnetnog uredjenja i prelazak u super-
provodno stanje moze da se postigne povecanjem pritiska, bez ikakvog dopiranja [6]. Ovakav
fenomen kod bakarnih oksida jos nije registrovan.

Na kraju ovog odeljka spomenimo jos samo postojanje jedinjenja sa osobinama vrlo slicnim
pniktidima gvozdja, koji su dobri kandidati da postanu najnovija grupa materijala sa vi-
sokotemperaturskom superpovodnoséu. U tu grupu spadaju FeSe, FeS i FeTe. Ova jedinjenja
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Slika 2: Struktura LaOFeAs

su bazirana na slojevima gvozdja i halogenida, u kojima Fe formira kvadratnu resetku i svaki
atom gvozdja je okruzen oktahedronom halogenida. Kod ovih jedinjenja ne postoji sredisnji sloj
izgradjen od drugacijih elemenata. Za sada, pripadnici ove grupe ispoljavaju samo niskotem-
peratursku superprovodnost (7, = 27K kod FeSe), ali je verovatno samo pitanje vremena kad
¢e biti pronadjen nacin da se dovedu u rezim visokotemperaturske superprovodnosti.

1.2 Teorijski prilazi i modelni Hamiltonijan

Spomenute sli¢nosti i razlike izmedju bakarnih oksida i pniktida gvozdja nas dovodi do pitanja
koliko su elektronske korelacije bitne kod pniktida gvozdja tj. da li da za opis njihovih mag-
netnih osobina koristimo kolektivizovani model magnetizma ili sliku dobro lokalizovanih i jako
korelisanih elektrona, odnosno spinova.

Prvi teorijski proracuni vezani za elektronsku strukturu i magnetne momente kod pniktida
gvozdja obavljeni su uz pomo¢ LDA (local density approximation) metoda. U ovim metodama
elektronske korelacije se u potpunosti zanemaruju. LDA pristup je bio donekle uspesan, ali
jedna od glavnih 'boljki’ ovog pristupa u vezi sa pniktidima gvozdja je ¢injenica da su magnetni
momenti izracunati uz pomo¢ ovih metoda znatno veci od onih koje daje eksperiment. U Tabeli
1 su uporedjeni magnetni momenti izracunati LDA metodama i oni dobijeni eksperimentima.
Racuni vezani za zonsku srukturu kod pniktida gvozdja su predvideli da osnovno antiferomag-
netno trakasto uredjenje ima najnizu energiju, odnosno da je ovo osnovne stanje najstabilnije
kod pniktida gvozdja [7]. Ovo je izuzetan teorijski uspeh jer je time predvidjeno postojanje
trakastog spinskog uredjenja u pniktidima i pre nego Sto su stigli prvi eksperimentalni rezul-
tati o magnetnom uredjenju. Medjutim, rezultati u okviru zonske teorije predvidjaju magnetne
momente do 2.3 up po Fe évoru,”'? §to je jos losije od predvidjanja LDA metoda. Neuspeh
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TABELA 1:Uporedjivanje magnetnih momenata dobijenih LDA metodama sa
eksperimentalnim vrednostima

Materijal LDA moment? (ug) Eksp. moment (up)

LaOFeAs 1.69 0.36
NdOFeAs 1.49 0.25
CaFeyAs, 1.51 0.80
BaFeyAs, 1.68 0.87
SrFe;As, 1.69 1.01

LDA i slicnih metoda nije jedini razlog da zanemarivanje elektronskih korelacija kod pniktida
gvozdja smatramo neopravdanim. Postoje brojni eksperimentalni dokazi da su ovi materijali
po osobinama bliski Motovim izolatorima. LaOFeAs, na primer, ima relativno veliki elektric¢ni
otpor, p ~ 5 mQcm [11]. Takodje, kod ovog jedinjenja nema Drude pika u izmerenoj opticko]
provodnosti [12]. Sa ¢isto teorijskog stanovista, postoje racuni koji pokazuju da bi kulonovsko
odbijanje na svakom ¢voru kod pniktida gvozdja trebalo da bude dosta jako, sto znaci da se
ovi materijali nalaze na samoj granici da budu punopravni Mot-Habardovi izolatori.

Ove ¢injenice ukazuju na to da LaOFeAs i njemu srodna jedinjenja mogu bar priblizno da
se tretiraju kao Mot-Habardovi izolatori, i da u njihovom teorijskom opisu treba uzeti u obzir
elektronske korelacije. Jedan od najjednostavnijih modela u magnetizmu koji uzima u obzir
lokalizovanu prirodu elektronskih interakcija je Habardov model, dat Hamiltonijanom [13]:

f{ = ZtijCiTaCjU + UZniTnu (11)

1]),0 1

Prvi deo Hamiltonijana opisuje 'skakanje’ elektrona sa jednog ¢vora kristalne reSetke na drugi,
a drugi deo opisuje Kulonovsku interakciju elektrona koji se nalaze na istom ¢voru. C’iTU i Ciy
su fermionski operatori koji, respektivno, kreiraju i anihiliraju elektron na ¢voru i sa spinom
o=, any, = C’iTgCia je operator broja elektrona na ¢voru i sa spinom o.

Vidimo da Habardov model sadrzi dva parametra: parametar t;; koji karakterise verovatnocu
prelaza elektrona sa ¢vora i na ¢vor j, i parametar U, koji karakterise kulonovsko odbijanje
elektrona koji se nalaze na istom ¢voru. Uslov U > 2zt, gde je z broj najblizih suseda (koor-
dinacioni broj), odgovara slucaju jakih korelacija. Moze se pokazati da je pri vazenju uslova
U > t;;, Habardov Hamiltonijan ekvivalentan Hajzenbergovom Hamiltonijanu [14]:

. Jis
H= Z 7Jsi -S; (1.2)
ij

Ovde je J;; integral izmene, dat sa J = 4ti2j JU. Integral izmene je u homogenom kristalu
funkcija samo razdaljine izmedju ¢vorova, Ji; = J(i — j). Komponente vektora S; su spinski

operatori S’i ,gf/ i Sf , koji zadovoljavaju komutacione relacije

£ je simbol Levi-Civita, definisan kao potpuno antisimetrican objekat sa e*7=+1. Mi
¢emo koristiti upravo Hajzenbergov model za opis magnetnih osobina pniktida gvozdja. Prih-
vatanjem Hajzenbergovog modela antiferomagnetizma mi odlazimo u drugu krajnost u odnosu
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na LDA i slicne metode - magnetne osobine pniktida opisujemo preko jako korelisanih i do-
bro lokalizovanih stepeni slobode, uz potpuno ignorisanje kolektivnih stepeni slobode. O pri-
menljivosti ovakve aproksimacije na pniktide gvozdja ¢emo modéi vise suditi kad dobijemo neke
konkretne rezultate.

Uredjenje spinova zavisi od znaka integrala izmene J. Ako se ograni¢imo na interakciju
medju najblizim susedima, slucaj J < 0 odgovara feromagnetnom, a slucaj J > 0 antifer-
omagnetnom uredjenju. Kod feromagnetnog uredjenja susedni spinovi teze da se orijentisu
tako da pokazuju u istom smeru, a kod antiferomagnetnog uredjenja susedni spinovi teze da se
orijentisu tako da pokazuju u suprotnim smerovima.

Da bismo mogli da opisujemo antiferomagnetno trakasto spinsko uredjenje kakvo se javlja
kod pniktida gvozdja, moramo uzeti u obzir kako interakcije medju najblizim susedima (NN-
nearest neighbors), tako i interakcije medju drugim najblizim susedima (NNN-next nearest
neighbors). Potreban nam je Hamiltonijan oblika

[:I:lesi'Sj*FJQZSi'Sj (14)
(1.3 ({i.d)

Suma (i,j) je po najblizim susedima, a suma ((i,j)) je po slede¢im najblizim susedima. U
ovom Hamiltonijanu i J; i Jo su antiferomagnetni, tj. i jedan i drugi integral izmene su veci
od nule.

Pre nego nastavimo dalje, moramo istac¢i jednu bitnu razliku izmedju feromagnetnih i antif-
eromagnetnih materijala. Kod feromagnetnog uredjenja, u osnovnom stanju (na temperaturi
T = 0K), svi spinovi pokazuju u jednom smeru. Drugim re¢ima, kod feromagnetnog ured-
jenja magnetizacija je maksimalna mogué¢a u osnovnom stanju i tek sa podizanjem tempera-
ture spinovi pocinju da se ’ljuljaju’ tj. javljaju se termalne fluktuacije koje smanjuju ukupnu
magnetizaciju. Antiferomagnetnu resetku mozemo prikazati kao dve ili vise isprepletenih fer-
omagnetnih podresetki. Mozemo zamisliti stanje u kojem svi spinovi u datoj feromagnetnoj
podresetki pokazuju u istom smeru. Takvo stanje se naziva Nelovo stanje i ono se u prirodi ne
ostvaruje ¢ak ni na temperaturi apsolutne nule. U antiferomagnetnim sistemima se ¢ak i na
temperaturi apsolutne nule javljaju kvantne fluktuacije koje smanjuju ukupnu magnetizaciju.
Obavljeni su rac¢uni u kojima je u Hamiltonijanu (1.4) zadrzan samo J; Clan i ovi racuni su
pokazali da je osnovno stanje antiferomagneta blisko Nelovom stanju, ali Nelov poredak je
redukovan kvantnim fluktuacijama [15].

Racuni u kojima je razmatran pun Hamiltonijan (1.4) su pokazali da osnovno stanje sistema
zavisi od odnosa koeficijenata Jo/.J;. Generalno postoji saglasnost da trakasti spinski poredak
moze da postoji za Jo/J; > 0.5. Smanjivanjem odnosa .J5/J; na neku kriti¢nu vrednost trakasti
poredak postaje nestabilan i zamenjuje ga osnovno stanje u kome nema dugodometnog ure-
djenja [16]. T u trakastom poretku kvantne fluktuacije smanjuju ukupnu magnetizaciju. Nas
zanima trodimenziono uopstenje J; —J, modela. Drugim re¢ima, pored unutar-ravanskih inter-
akcija, koje su dominantne, mi zZelimo da uzmemo u obzir i znatno slabije interakcije izmedju
samih ravni. Ovo nas dovodi do J; — Jy — J. modela:

H=7) Si-Si+h > Si-Sj+J.Y S-S (1.5)
(i) (i) li.jl
Suma |i, j| ide po najblizim susedima koji pripadaju razli¢itim ravnima. Integral izmene J, je

bar za red veli¢ine manji od Jy i Js, zbog ve¢ pomenute slojevite strukture i znatno duze ¢ ose
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Slika 3: Jedini¢na magnetna resetka: a) Unutar-ravanska struktura sa interakcijama J; i Js,
J. pokazuje u sliku b) Puna trodimenziona struktura. Na slici su oznacene 4 feromagnetne
podresetke sa A, a, B ib.

kristalne resetke. Istakli smo da ¢emo kod pniktida gvozdja zanemariti strukturni fazni prelaz,
tj. da smatramo da je elementarna éelija tetragonalna. Sematski prikaz magnetne kristalne
strukture dat je na Slici 3. Svaki évor na slici predstavlja jon Fe?*.

Dimenzije magnetne kristalne resetke su a - a - ¢. Vrednosti parametara a i ¢ za LaOFeAs
smo veé naveli — a = 4.035-107m i ¢ = 8.740 - 10~'%m. Na Slici 3b) ¢ osa je nacrtana znatno
kraca od a ose da bi se lakSe videli detalji u ravni. Konkretne vrednosti za ove parametre
su zapravo nebitne jer ¢e one svakako biti sadrzane u definiciji Briluenove zone (videti Prilog
B). Tetragonalna struktura magnetne resetke je uzeta u obzir kroz razlicite integrale izmene
J1 1 J.. Za sada samo smatramo da su vrednosti parametara Ji, Jo i J. takve da dopustaju
postojanje trakastog spinskog poretka. O konkretnijim vrednostima za ove parametre ¢emo vise
reci kasnije, kad budemo diskutovali rezultate modela. Na Slici 3 su oznacene i 4 feromegnetne
podresetke koje formiraju jedini¢nu magnetnu resetku. Kad bi postojanje Nelovog uredjenja
bilo moguce u prirodi, u tom uredjenju bi svi spinovi u podresetkama a i B pokazivali u jednom
smeru, a spinovi u podresetkama A i b bi pokazivali u suprotnom smeru. Mi ¢emo smatrati da
u Nelovom poretku svi spinovi u podresetkama a i B pokazuju na gore, a u podresetkama A i
b na dole.

U modelnom Hamiltonijanu (1.5) Zelimo da predjemo sa operatora gﬁ, S‘g, 5’; na operatore
koji podizu i spustaju z projekciju spina na ¢voru n:

St =58 448 (1.6)
So =87 Sy (1.7)
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Operatori S’f i gi_ su direktno povezani sa fizickom slikom o spinovima koji se ’ljuljaju’ tj.
¢ije se z projekcije podizu ili spustaju. Operator S+ kreira pobudjenja u podresetkama A i b,
jer u Nelovom stanju svi spinovi u ovim podresetkama pokazuju na dole (imaju minimalnu z
projekciju). Sliénim argumentom dolazimo do zakljucka da operator S~ kreira pobudjenja u
podresetkama a i B, a anihilira pobudjenja u A i b. Komutacione relacije za S+, Sl_ i SZ se
lako nalaze iz komutacionih relacija (1.3):

1S5, 8] = 282 0mn + [SE,52) = F5E0mn (1.8)

Pri radu sa operatorima S;", S;” i S7 treba imati na umu i relacije

1

S
[[i-rn=0 (1.9)
r=—S5
(SH)*H = (S)**H =0 (1.10)

Relacija (1.9) izrazava ¢injenicu da z projekcija spina moze da uzima samo vrednosti iz intervala
od -S do S. S je spinski kvantni broj koji karakterise dati sistem i moze uzimati samo cele ili
polucele vrednosti. Zbog toga sto z projekcija spina moze da se krece samo u intervalu vrednosti
od -S do S, operatori St i S~ mogu da kre1ra3u/an1h111raju najvise 25 pobudjenja na datom
évoru kristalne redetke, §to je izrazeno relacijom (1.10). Cinjenica da spinski operatori mogu
da kreiraju i anihiliraju samo konac¢an broj pobudjenja ¢e praviti male probleme kasnije, kad
budemo "bozonizovali” Hamiltonijan.

Prelaz sa operatora S'f’ i S'ly na operatore S'f i Si’ vrsimo uz pomoc¢ relacije
(SiHSo +555%4) + 8252 (1.11)

Spomenuli smo da u Nelovom stanju spinovi u podresetkama a i B pokazuju na gore, a u
podresetkama A i b pokazuju na dole. Ovo praktiéno znac¢i da imamo posla sa dve z ose (dve
ose kvantizacije) — jednoj odgovara maksimalna vrednost projekcije spina, a drugoj minimalna
vrednost projekcije. Da bi postupak bozonizacije (koji ¢emo sprovesti kasnije u radu) bio
korektan, mora postojati jedinstvena osa kvantizacije. Zato u podresetkama A i b vrsimo
rotaciju oko x ose za 180°, $to je ekvivalentno zamenama (rotacija se vrsi u spinskom, ne u
direktnom prostoru):

~ A ~ A

So(A) = SH(A) , SHA) = S(4) , Si(A) — —Si(A) (1.12)

I slicno za podresetku b. Usled rotacije Nelovo stanje formalno izgleda kao osnovno stanje
feromagneta. Nakon izvrene rotacije ¢lan u Hamiltonijanu Sy (a) - Sm(A) (na primer) postaje

Sn(a) - Sm(A) = %(S:(@Sﬂ@ +h.e.) — Si(a)5,(A) (1.13)

Sa h.c. je oznacen izraz ermitski konjugovan izrazu koji prethodi. Nakon izvrSene rotacije
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Hamiltonijan (1.5), raspisan preko operatora 5':“, S'i_ i S’f postaje:

i=h Y (155 ()35 @) + 5 ()35 (0)] — B3(A) 055, (@)

0,03,

+h 3 (5155 (B)Si 53, () + 85 (B)S, 55, ()] — S2(B) S, )

+. 3 (3185 (088155, (B) + 52 ()3, (B)] = Sy, (B))
0,03

+3 (5155 )85, (@) + 80 ()55, ()] — S3(0)S55, (0))
n,0z,

IS (G158, () + Sa ()8 gy (0] + S5(A)S, 5, (8)) (1.14)
0%,

HIE Y (5185 @85 0 (B + 52 @081, (B + Si(@)S5, 0, (B))
n,6Y,

£ 3 (518587 (0) + 55 (@3, (0] ~ Si(@)37, 5 (0)
n,8,

£ Y (G185 A8], 1 (B) + 85 (NS, 0 (B)] — 349, (B)
1,0

U Hamiltonijanu (1.14) oznake za vektore koji spajaju najblize susede (0%, 8%;. .. ) su u skladu
sa uvedenim koordinatnim sistemom, prikazanim na Slici 3a).

U modelnom Hamiltonijanu uvedena je oznaka JI* da bi se razlikovala interakcija medju
najblizim susedima u ravni duz x ose, koja je antiferomagnetna, od iste interakcije duz y ose,
koja je feromagnetna (videti Sliku 3a)). Integrali izmene J; i JI bi trebalo da budu isti po
intenzitetu, ali suprotnog znaka. O odnosu ova dva integrala izmene definitivhu odluku ¢emo
doneti kasnije, kad dobijemo zakon disperzije za magnone.

Treba takodje primetiti da ¢lanovi uz Ji izgledaju isto kako bi izgledali da rotacija u
spinskom prostoru nije izvrsena. Clan S,(a)-S, ol (B) je nepromenjen jer rotacija nije vrsena
u podresetkama a i B, dok je ¢lan S,(A)- SnM%b(b) nepromenjen jer se rotacije u podresetkama
A i b medjusobno ’ponistavaju’.
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Glava 2

Spinski formalizam i RPA pristup

2.1 Jednacine kretanja i Grinove funkcije

Posto imamo modelni Hamiltonijan (1.14), mozemo poceti sa prouc¢avanjem dinamike koja sledi
iz tog Hamiltonijana. Prvi korak je trazenje Hajzenbergovih jednacina kretanja za operatore
SH(A), S5 (a), S5 (b) i S5 (B), koji kreiraju pobudjenja u podresetkama A, a, b i B, respektivno.
Uzimajuéi u obzir ¢injenicu da operatori koji deluju u razli¢itim podresetkama komutiraju, i
uz pomo¢ komutacionih relacija (1.8), lako nalazimo Hajzenbergove jednacine kretanja:

0.3 (82(A)S g (B) + S5(A)Sie (B)) (2.1)

0.3 (820055, (8) + Sy (@), (1) (2.2)
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I (Sa(B)S g (A) 4 5a (B)Si e (A)) (2.4

Pre nego sto nastavimo dalje moramo nesto re¢i o metodu Grinovih funkcija. Metod Gri-
novih funkcija se zasniva na spektralnoj teoremi, koja daje oc¢ekivanu vrednost proizvoda dva
operatora [17, 18, 19]:

BAY = tim [ B wsic = {AIB))ue
efv —1

e—0t

, B=1/T (2.5)

—0o0

Dokaz spektralne teoreme je dat u Prilogu C. ({A|B)),, je Furije transform vreme-frekvencija
Grinove funkcije ((A(t)|B(t'))):

((AIB)). = %/ Tt — ) (ADIBEN | (ADBE)) = 6t~ ) (A, BE))
(2.6)

Iz same definicije se lako izvodi jednacina kretanja za (<A|B>>w, koja glasi:
w{(AB)). = %([/L B]) + (([A, H]|B)) (2.7)

U ovom radu ¢e nas zanimati korelaciona funkcija oblika (S=S5+), koju ¢emo naci uz pomoc¢ Gri-
nove funkeije ((S|S,))w- Iz relacije (2.7) i jednacina kretanja za operatore S (A), S, (a), S (b)
i S, (B) mozemo naéi jednacine kretanja za Grinove funkcije koje sadrze ove operatore i neki
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proizvoljan operator I:Zm, koji ¢emo kasnije izabrati:

WD B} = = (8D, R

2w
+ 1> (SIS (R + A (ST S,i:fzﬁau%m»
51140, 5114(1
+Je > (SESHD | Ru)) + T (S nﬁzsmm» (2.8)
) 4B
+ I (SIS, (R)) = I (SE DS [ Run))
O4p O4p
+ Y <<s;<A>5;§§;>, |R)) + 12> <<S:<A>Sjlf;2, | Rin))
& 85
) £ i A () A
({85 | R)) = 5 (52, Run])
— DD USESID (R — A Y (S @S | Run))
6%(1 6%&
= Je Y USEOSE [ R)) — e Z (Sa @305 | Ren)) (2.9)
— I USROS (R + IF Z<<sn<a Sy | Bm))
S S
— By (S S+<b,,|R ) = (S5 u% )
& &
o -
W({(SF V| Rm)) = 27T<[s Rua))
+ J12<<s;<b o (R + 10 ((SEOSEY | Rn))
6%p
+J. Z KOG | Ben)) T ((SEO S, | Ruw)) (2.10)
5ap
2 A A Az(A A
+Jf Z ((S:0S3 15 | Rm)) = Y Z (S @S2 | Rum))
%4
+JQZ<<S;<*>>S;$;22,|J% )+ Jy Z S+<b R m))
D
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A5z ) = 5{[525), R

—J Z (Sz® S:i%zsbu%m» — Y (ST DS | Ren))

. Z Sulsh B} = Je D (SPGB (211)
Oin
- Jf Z (SIS (B + T (57 P8I | Rn))
Sap San
=2y (SEPS D R)) = T2 (82 PSR
&y 85y

Za sada je sve egzaktno, tj. u samom postupku do sad nismo napravili nijednu aproksi-
maciju. Medjutim, vidimo da se u jednacinama kretanja za Grinove funkcije sa 2 operatora
pojavljuju Grinove funkcije viSeg reda, preciznije Grinove funkcije sa 3 operatora. Ovo je
posledica specificnog oblika komutatora spinskih operatora sa Hamiltonijanom. U jednacinama
kretanja za Grinove funkcije sa 3 operatora pojavile bi se Grinove funkcije sa 4 operatora itd.
Ovaj beskonaé¢ni lanac negde treba preseci, jednacine treba dekuplovati. Moramo posegnuti
za nekom aproksimacijom da bismo mogli Grinove funkcije viseg reda izraziti preko Grinovih
funkcija nizeg reda i tako zatvoriti sistem jednacina. U ovom radu ¢emo iskoristiti jednu od
najjednostavnijih metoda dekuplovanja, takozvano dekuplovanje Tjablikova.

2.2 Jednacine kretanja i zakon disperzije u RPA

Dekuplovanje Tjablikova, odnosno aproksimacija slu¢ajnih faza (RPA) se sastoji u zanemari-
vanju interakcije operatora Sz koji deluje na jednom ¢voru kristalne resetke, sa operatorima Sz
i 5% koji deluju na susednim &vorovima [17]. Primenjena na nas sistem jednacina za Grinove
funkcije, ova aproksimacija nam omoguc¢ava da u Grinovim funkcijama sa 3 operatora izvuc¢emo
operator 57 izvan Grinove funkcije:

((SESFIR)) — (SE(STIRY) S 14 (2.12)

(S7) nije nista drugo do parametar uredjenosti, odnosno magnetizacija. Pretpostavljamo da je
srednja vrednost magnetizacije na svakom ¢voru ista i oznac¢i¢emo ovu srednju vrednost sa o:

N

(Sf) =0, zasvako i (2.13)

Postupci dekuplovanja Tjablikova i prelaska u impulsni prostor (koje sledi dekuplovanje) ¢e

detaljno biti pokazani na jednacini kretanja za ((Sq (A)|Rm)>. Jednacine kretanja za ostale
Grinove funkcije ¢e samo biti navedene u kona¢nom obliku, nakon dekuplovanja i prelaska u
impulsni prostor.
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Usled aproksimacije sluc¢ajnih faza (2.12) jednacina kretanja za <<§:{<A)]}?m)> postaje:

n 27T n
20
+ 50 S S [Ru)) + I (8% V(S R))
5%& 62(1
20
+ o0 Y St B + T > (S EL V(S R
OAn %an
20
+ I > (S, [Ru)) = I3 (S0, (S Rm))
5o 5o
4o
20 Y (S D Bm)) + oy (SEEN(SED i)
8y 8y

Tacnost relacija

&z (a) _ Gz(B) _ &z (b) _ Gz(B) \
Z <Sn+5fjm> = Z <Sn+5f43> = Z <S“+5fu;> =20, Z <Sn+5g> =do (2-14)

x z Yy 1"
0%a ) 3 Og

se moze videti na osnovu Slike 3b), ako pored i ispod (ili iznad) nacrtane jediniéne magnetne
resetke zamislimo jos identicnih magnetnih resetki. Nakon sredjivanja dobijena jednacina kre-
tanja za ((SX(A)|Rm>> poprima oblik:

0

(S5, F)

+ 10> (S5 1 B)) + o0 ((Syl5) | Rin)) (2.15)
o4

(@ =) (S| Rim)) =

6%17 62
U gornjoj jednacini je uvedena oznaka
e=20(J1 +J.— J +2J3) (2.16)

U periodi¢nim strukturama kao Sto su kristali jednacine kretanja se mogu drasti¢no uprostiti
prelaskom u impulsni (recipro¢ni) prostor pomoc¢u Furije transformacije. Pretpostavljamo da
je kristalna resetka homogena. Razmotrimo proizvoljnu Grinovu funkciju sa 2 operatora, od
kojih jedan operator deluje na ¢voru n a drugi na ¢voru m. Homogenost reSetke implicira da
ova Grinova funkcija mora zavisiti samo od razdaljine izmedju ¢vorova, tj. od n — m, a ne i
od toga koji su tacno ¢vorovi n i m u pitanju. Dokaz je dat u Prilogu C. Prema tome, Furije
transform impuls-koordinata za sve Grinove funkcije sa kojima radimo mora imati oblik
1

(S [ Rm)) = 57 D (ST et (2.17)

21



Ovde je N broj elementarnih ¢elija, a vektor k pripada I Briluenovoj zoni (videti Prilog B).
Inverznu Furije transformaciju izvodimo po vektoru n — m = r. Pogledajmo kako se ¢lan uz
Ji u jednaédini (2.16) menja pri trazenju inverzne Furije transformacije:

Nér.q
~ S, emiar A ,k
gy E S e S s ST e ST
= Jio({ “)\R Ze’q‘sf‘a = 2J10(<5'_(“)]R>)qcosaqx (2.18)

Primenom ovog postupka i na ostale ¢lanove jednacine (2.16), dobijamo jednacinu kretanja za
Grinovu funkciju ((S*|R)) u impulsnom prostoru (u jednaéini je izvriena zamena q — k):

(=) S DR s L (SR s Ty SO R i Tacl (S~ PR sc = = (57D, R

Con
(2.19)
U gornjoj jednacini su uvedene oznake za geometrijske faktore:
J, = 20J,cosak, , J, = 20Jf cosak, (2.20)
Joe = 20 <2J272(k||) + J.cos ck:z> , Y2(kyj) = cos ak, cos ak, (2.21)

Jednacine kretanja za ostale 3 Grinove funkcije nakon aproksimacije Tjablikova i prelaska u
impulsni prostor postaju (nadalje ispustamo indekse w i k):

T(SYOIR)) + (w0 + )5 OIR)) + Lol (SHOIRY) + Ty (5~ PNR)) = - (15, R])
(2.22)
L ((SHOIRY) = ool(SONRY) + (w + )(STOIR) - LS PIR) = (570, )
(2.23)
TS TONRY) + (S OIRY) + L ((STOIR) + (w+ 2) (S PN RY) = (5™, R
(2.24)

Jednacine (2.20) i (2.23)-(2.25) ¢ine zatvoren sistem od 4 algebarske jednacine za Furije likove
4 Grinove funkcije. Determinanta sistema je

w—e —Jp —J, —Jx
Je wHhe J J,
—J, —e w—e —J,
Joo  Jy  Jo we

Ay(w) = (2.25)

Iz zahteva Ay(w) = 0 dobijamo zakon disperzije magnona, odnosno vezu izmedju energije
i talasnog vektora magnona. Ovo je zbog toga $to polovi Grinovih funkcija daju energiju
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elementarnih eksitacija u sistemu (videti Prilog C). Ispostavlja se da postoje 4 energetske
grane. Eksplicitno raspisane, ove 4 grane su:

E, = 20\/J1 + Jo — JE +2J5(1 — (k) + Ji cos ak, — JI cosak, — J.cos ck. x

Xy/Jy+ Jo — JE +2J5(1 + (k) — Ji cosak, — JF cosak, + J,cosck,  (2.26)
1 I Yy

Ey = 20\/J1 + Jo — JE + 2051 + 72(ky)) + Ji cos ak, + J{ cosaky, + J. cos ck, x

X \/Jl + Jo — JI +2J5(1 — (k) — Jicosak, + JI cosak, — J.cosck,  (2.27)

Sad treba da se odlu¢imo o odnosu integrala izmene J; i J{". Veé je napomenuto da bi korektan
pristup zahtevao da ove dve veli¢ine budu iste po intenzitetu a suprotne po znaku. Medjutim,
kako bi pratili tok osnovne reference,?’ sa ¢ijim rezultatima Zelimo da poredimo rezultate u
ovom radu, odlucujemo se za izbor J; = JI'. Rezultati u RPA pristupu za J, = —J{ su
izlozeni u Prilogu A. Sa izborom J; = JI" desavaju se neka skra¢ivanja u zakonu dispezije, pa
tako energetska grana Fy postaje

E, = 20\/Jc(1 + cosck.) +2J5(1 + 2 (k) + Ji(cos ak, + cos ak,) x

x\/JC(l —cosck.) + 2J5(1 — yo(ky)) — Ji(cos ak, — cos aky) (2.30)

Ovde smo naveli samo granu Ey nakon izbora J; = JI' jer ¢emo nju numericki ispitivati dalje
u radu, podrazumeva se da se i ostale grane menjaju pri ovom izboru za integrale izmene.

2.3 Magnetizacija u RPA

Posto imamo zakon disperzije za magnone, ostalo je jos da nadjemo magnetizaciju. Za proracun
magnetizacije trebace nam korelaciona funkcija oblika (S -3 *). Pretpostavljamo da je magne-
tizacija po apsolutnoj vrednosti ista za sve podresetke, pa nam treba korelaciona funkcija samo
za jednu podredetku, na primer (S~(A)S*(A)). Za nalazenje ove korelacione funkcije moramo
izracunati Grinovu funkciju ((ST(A)]S™(A)))wx. Navedenu Grinovu funkciju mozemo naéi
iz sistema jednacina (2.20) i (2.23)-(2.25). Za operator R biramo R = S~(A). Koristimo
komutacione relacije za operatore Sti s ~, koje nam daju

@ Rin]) = ([S3 ™, 55Y]) = 2(S5) = 20 (2.31)

m

Uzimamo u obzir ¢injenicu da operatori koji deluju u razli¢itim podresetkama komutiraju,
¢ime kompletiramo sistem jednacina za Grinove funkcije. 1z ovog sistema za Grinovu funkciju

((S(A)]S(A)))wx dobijamo:

(5 (IS (ADhr = 5 1 )

(2.32)
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Ovde smo uveli smenu w = E (ne zaboravimo da radimo u sistemu jedinica u kom je i = 1).
P3(FE) je dato sa

20 —J, —J, —Ja
0 E+e Joo J,

0 —JQC E—c —Jx
0 J, J, E+e

Py(E) = (2.33)

Py(E) = 20 [(E et )], —c—E)e—E)+ (B +e)(J2+ J2) — 2JnyJZC] (2.34)

Jednacinu (2.33) za Grinovu funkciju mozemo dalje rastaviti:

) . | [K(B) K(-E) K(E) K(—E)
(A8 (A)))ox = — 2.

(SIS Den= 5[5 " e " EE T ErE (2.35)

Koeficijenti K (E;) su jednaki [22]:
Py(E;
K(E;) = d?’(—) (2.36)
aEB(B),_,

Iz relacija

Ay(E) = (E? — E})(F* - E3) — diEA4(E) =2FE(2E? — E} — E3) (2.37)
dobijamo definitivne izraze za koeficijente K (E;):

Ps(E;
K(E) 3(E:) (2.38)

T 2E,(2E? — E? — E2)

Za nalazenje korelacione funkcije (S (A)S;(A)) koristi¢emo se spektralnom teoremom (2.5).
Pri tome, s obzirom da smo nasli izraz za Grinovu funkeiju ((S*(A)[S~(A4))) u impulsnom
prostoru, moramo se vratiti u direktni prostor pomoc¢u Furije transformacije. Stoga pun izraz
za korelacionu funkciju ima oblik

A

A 1 +oo )
BaSIW) = 3 3 [ duly gl w)eietnm (2.39)

Ovde je I4- g+ (k,w) jednako:

(S (AS™(A))icorrie = ((ST(A)S™ (A kwmic

s g (kw) = lim o (2.40)
Uz pomo¢ Dirakovog simbolickog identiteta (P je Kosijeva glavna vrednost)[23]:
! — = 73l Fimd(z), e > 0" (2.41)
x Eie T
izraz za spektralnu intenzivnost svodimo na
Ig g0 =20 [(fE(/(T—E_l)la(E—Elw;g;—]flia(E+El)+;/(T—E_2)la(E—E2)+;g;—@a(EJrEQ)]
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(2.42)

Dobijeni izraz za spektralnu intenzivnost koristimo za racunanje korelacione funkcije, pri ¢emu
u korelacionoj funkeiji uzimamo operatore koji deluju na istom ¢voru kristalne resetke (n = m).
Time dobijamo

<A;<A>§i(A>> - QWJ Z [eg/(CFEl_) 1 eig/_TEi)l eg/(TEz_) 1 eiE7TEj)1] (2.43)
Korelaciona funkcija moze da se napise u obliku
fﬂAﬁﬂA»=2d%@) (2.44)
_ %Zk: [ eEl/T — (=E) | K(E(j;/fi(l_&) — K(—E)) — K(—E5)| (2.45)
Za dobijanje izraza (2.46) od izraza u (2.44) koriséen je identitet e -1- 1 Na
temperaturi apsolutne nule Ps postaje
- Z —F)) + K(—E»)] (2.46)

Na temperaturi apsolutne nule nema termickih fluktuacija, pa Ps(0) predstavlja kvantne fluk-
tuacije, karakteristicne za antiferomagnetne sisteme. Direktan uticaj kvantnih fluktuacija na
smanjenje magnetizacije ¢emo videti uskoro, kad nadjemo izraz za magnetizaciju. Za nalazenje
magnetizacije za proizvoljan spin S koristimo Kalenovu formulu [24]:

(S — Ps)(1 + Ps)>* + (14 S + Ps) P2
(1 + PS)ZS+1 _ p§S+1

(2.47)

g =

Ps je upravo funkcija koja se pojavljuje u jednacini (2.45). U ovom radu zanimace nas samo
spin 1/2 i spin 1. Za ove spinove Kalenov izraz za magnetizaciju postaje

11 1
S 2.48
21+2P ) 9 (2.48)

1+ 2P,
o= s S=1 (2.49)

1+3P + 3P}’

Za nalazenje definitivnog izraza za Ps(T') trebaju nam koeficijenti A(E;). Nakon sredjivanja,
na osnovu relacije (2.39) dobijamo konaé¢no i ove koeficijente:

1 le—J,

K(EI)ZZ+1 B (2.50)
1 le—1

K(—E)) =~-— - Y 2.51

B)=3-1 & (2.51)
1 Te+J,

K(Eg)—4+4 oA (2.52)
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1 le+J
KEB) =115

Ubacivanjem dobijenih koeficijenata u izraz za Ps(7T') nalazimo krajnji oblik ove funkcije za

proizvoljnu temperaturu

1 e—J, E, e+ J, E, 1
Ps(T) = v ; [ 2 cothﬁ + oA cothﬁ =5 (2.54)

(2.53)

Nas zanima samo magnetizacija na temperaturi apsolutne nule. Koriste¢i identitet lim,_,,, cothz =
1 lako nalazimo Pg(0):

Jy+5—|—Jy 1

Ps(0) = 7 2+ T -5 (2.55)

Sa dobijenim izrazom za Pg(0) i uz pomo¢ Kalenovih relacija (2.49) i (2.50) mozemo naci
magnetizaciju na temperaturi apsolutne nule za spinove S = 1/21 S = 1. Pre toga ¢emo
samo jo$ malo transformisati funkciju Pg(0). Naime, svi ¢lanovi unutar sume u Ps(0) zavise
(izmedju ostalog) od o i J;. Pogodno je da iz svih ovih ¢lanova izvuc¢emo proizvod 20 - Jo, Sto
nam nakon skrac¢ivanja izvucenih proizvoda ostavlja

1 Y +2—-Xcosak, Y +2+ Xcosak 1
Ps(0) = 1> ( v 1) - . (2.56)
ANV v
Ovde su uvedene oznake

X=J/Ja, Y =J./)J (2.57)
e :\/Y(l — cos ck,) + X(cos ak, — cos ak,) + 2(1 — v2(k))) %

x\/Y(l + cosck,) — X(cos ak, + cosaky) + 2(1 + (k) (2.58)
a :\/Y(l —cosck,) — X(cosak, — cosaky) 4+ 2(1 — va(kj|)) x

X \/Y(l + cosck,) + X(cos ak, + cosaky) + 2(1 + 1 (k))) (2.59)

Na ovaj nacin smo dobili Ps(0) (a samim tim i magnetizaciju) kao funkciju takozvanih param-
etara frustracije X = J;/J5 1Y = J./Jo. Poslednji korak koji moramo obaviti pre raspisivanja
konac¢nih izraza za magnetizaciju je prelazak sa sume ), na integral po I Briluenovoj zoni.

%Z(”_) s %/Om dx/owdy/oﬂmdz(...) (2.60)

Uveli smo oznake

ak, =z, ak, =y, ck, ==z (2.61)
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Prelaz sa sume na integral po I Briluenovoj zoni je objasnjenjo u Prilogu B. Konacno,
koristeéi Kalenov izraz dobijamo magnetizacije za spin 1/2 i spin 1:

c0)=I"1,8=1/2 (2.62)
21
- 5=1 2.
(0) ey S (2.63)
4 (™2 i Y 42— X Y 4+2+X
== dm/ dy/ dz( i Sy L X reT Cosy) (2.64)
’ﬂ— 0 O 0 1/. . .1 1/. . .2

Razumljivo je da integral I ne mozemo naci analitickim putem. Zato ¢emo se za proucavanje
magnetizacije i disperzije posluziti numerickim metodama uz pomo¢ programskog pameta
Mathematica 7.0. Medjutim, pre nego sto krenemo na numericku analizu upotrebi¢emo jos
jedan metod za nalazenje magnetizacije i disperzije iz modelnog Hamiltonijana (1.14).
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Glava 3

Bozonizacija i LSW pristup

3.1 Reprezentacija Dajson-Maljejeva

Spinski formalizam i RPA metod su vrlo moé¢ni, ali imaju i neke nezanemarljive nedostatke.
Kao prvo, spinski operatori imaju relativno komlikovanu kinematiku, odnosno relativno kom-
plikovane komutacione relacije (1.3) i (1.8). Takodje, Furije transformi spinskih operatora
S5~ i 87 ne zadovoljavaju komutacione relacije (1.8). Zato smo pri prelasku u impulsni
prostor definisali Furije transform za Grinovu funkciju kao celinu (jednacina (2.18)), a ne za
svaki spinski operator posebno. Konacno, pri aproksimaciji Tjablikova pravi se greska c¢iju
je relativnu veli¢inu gotovo nemoguce proceniti. Zato je ¢ak i pri dostupnosti eksperimental-
nih podataka pozeljno jedan problem 'procesljati’ na viSe od jednog nacina, kako bi se mogli
uporediti rezultati iz razli¢itih pristupa.

Vecina alternativa za spinski formalizam se oslanja na zamenjivanje spinskih operatora
Boze operatorima. Boze operatori imaju znatno jednostavnije komutacione relacije, i sto je
takodje vrlo bitno, Furije transfomacija je za Boze operatore kanonicka — Furije transformi
Boze operatora zadovljavaju iste komutacione relacije kao i sami Boze operatori. Postoji vise
metoda za 'bozonizaciju’ Hamiltonijana koji sadrzi spinske operatore, a mi ¢emo se posluziti
reprezentacijom Dajson-Maljejeva [25, 26]. U ovoj reprezentaciji spinski operatori koji deluju
u podresetkama a i B imaju oblik:

S’f(a) - g _ djdi S‘;(B) =95— B;éj (3.1)
) — V354, 87 = Va5, (3.2)
N R | P, &—(B > L Atz

SOV - dda SOV -LER) 9

U ovoj Glavi ¢emo vektore ¢vorova resetke oznacavati sa italic fontom () umesto sa bold fontom
(i), ali treba uvek imati na umu da su u pitanju vektorske a ne skalarne veli¢ine. Operatori
&;r i a; su respektivno kreacioni i anihilacioni Boze operatori koji zadovoljavaju komutacione
relacije

a5, 4;) = [a],al] = 0, [a;,a]] = 6 (3.4)

Iste komutacione relacije vaze i za operatore koji deluju u podresetci B, kao i u podresetkama

A ib. Pomoéu komutacionih relacija (3.4) je vrlo lako pokazati da operatori gf , 5'[ i S’j
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definisani jednacinama (3.1)-(3.3) zadovoljavaju komutacione relacije (1.8). Za podresetke A i
b reprezentacija Dajson-Maljejeva ima oblik

50 s i =5 A 35
() _ 50} Aj—(A) _ /25121; (3.6)
At (b ~ L sz 2 A+(A A L 27 2

S0 = Vas(h - 5 blbib) T = VaSs(A; - AT A (3.7)

Najveéi nedostatak svih metoda bozonizacije spinskih operatora lezi u ¢injenici da spinski
operatori Sti8- mogu da kreiraju/anihiliraju samo konacan broj pobudjenja na datom ¢voru
resetke, dok Boze operatori mogu da kreiraju/anihiliraju proizvoljan broj pobudjenja od 0 do
co. Stanja sa (ala;) > 28, iako matematicki dozvoljenja, nisu fizicka stanja. Ocekujemo da
Boze operatori budu dobra 'zamena’ spinskim operatorima dokle god vazi (d;&ﬁ < 2S. To znaci
da su postupci bozonizacije utoliko ta¢niji Sto je temperatura niza (broj eksitacija po ¢voru
je manji) i §to je spin sistema veéi. Nas zanimaju magnetizacija i disperzija na temperaturi
apsolutne nule, kad postoje samo kvantne fluktuacije, pa ocekujemo da Boze operatori budu
korektna zamena spinskim operatorima.

Prednost reprezentacije Dajson-Maljejeva u odnosu na sliéne postupke bozonizacije (poput
reprezentacije Holstajn-Primakova) je u tome Sto su spinski operatori predstavljeni pomocu
konacnog 'reda’ po Boze operatorima. Sa druge strane, ocigledni nedostatak ove reprezentacije
je ¢injenica da S+ i S~ viSe nisu ermitski konjugovani jedan drugom, pa ni Hamiltonijan vise

nije ermitski operator. Tacnije, pri koriS¢enju reprezentacije Dajson-Maljejeva Hamiltonijan se
dobija u obliku

H=Hy+ H,+ H, (3.8)

Ovde je H, konstantni ¢lan, H, sadrzi razlicite proizvode po 2 Boze operatora, dok H, sadrzi
proizvode po 4 Boze operatora. Upravo H, narusava ermitsku strukturu Hamiltonijana. Med-
jutim, u ovom radu neermitska priroda H, nas nece brinuti jer ¢emo ovaj clan u okviru
tzv. Blohove aproksimacije zanemariti. Zadrzavanjem konstantnog dela Hamiltonijana i ¢lana
kvadratnog po Boze operatorima mi ignoriSemo procese rasejanja spinskih talasa, pa se ova
aproksimacija ¢esto naziva i linear spin wave (LSW) aproksimacija. U Blohovoj aproksimaciji,
nakon postupka bozonizacije, Hamiltonijan (1.5) postaje:

H =FE,

PSS ANA il s, + Adings, + Aldls, + BIB+ My birs, + Bibies, + Bl )
1,00

—SIY (ALA; + bl bivs, — Aibl,s — Albis, + ala; + Bl s Bivs, — @Bl
0.6y

— ! Byys,)
(3.9)

+SJ, Z bl s bits, + Qibiys, +albl; + ATA+ Bl s Biis. + AiBiys, + AIB]L )
+5J; Z(&z‘ a; + b¢+52 bi+6z + aibits, + bz+6 + ATA + BH—(S Bi+62 + AiBiis, + dj bj‘+52)
1,69

Ey je konstanta koja nema nikakav uticaj na dinamiku sistema jer ¢e svakako nestati pri
trazenju jednacina kretanja.
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3.2 Zakon disperzije i magnetizacija u Blohovoj aproksi-
maciji
Kao sto je ve¢ istaknuto u prethodnoj Glavi, u periodi¢nim strukturama jednacine kretanja se

mogu drasticno uprostiti prelaskom u impulsni prostor. Obzirom da je Furije transformacija
za Boze operatore kanonicka, mozemo definisati Furije transform za svaki operator posebno:

ap = —= » are™™ al = —— Z afeihn (3.10)

I sliéno za operatore koji deluju u drugim podresetkama. Pogledajmo kako se menjaju neki
karakteristi¢ni clanovi u Hamiltonijanu pri Furije transformaciji:

Y AjA, Z Z/UAZ ila=kjn ZATAk21_22ATAk (3.11)
n,0y Oy

N6q7k
S Aubls, = 3 xS0 A3 e = 3 ALY e =23 Ay cosa,
n,d s k.q n k 5 k
) Y R Nak’q , Yy

(3.12)

7 7 1 7t7 i(qg—k)(n
D s, = 30 Dby Do (3.13)
n,5y n k7q 5?-,/
1 717 i(q—k)(n+ae i(q—k)(n—ae 12t 7
Nzwq(zem Bintacs) 1§ ilah y>> =23 ith, (3.14)
k,q N n k

J/

No N
Konaéno, ceo Hamiltonijan (3.9) u impulsnom prostoru ima oblik

H =E,
1257, % (ALAk + alay, + Bl By + blby + cos ak, (Ak&_k +Alal, + Biboy + B;B[k»
k
281> (AL Ax + ala + BBy + by — cosak, (Agb] + Alby + axB] + al By ) )
k
(3.15)

+451, ) (AMk + alag + BLBy + bby + cos ak, cos ak, (Aké_k + AIBY, +apb g+ &Ll}ik))
k

+28J., Z(ATAk+akak+BTBk+bTbk+cosck (AkB e+ ALBT 4 agh_y +albh ))

Komutacione relacije za operatore &L i ax su iste kao komutacione relacije (3.4):

[ans aq) = [}, ] = 0, [an, al] = kg (3.16)
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Iste komutacione relacije Vaze za operatore koji deluju u ostalim podresetkama. Jednacine
kretanja za operatore Ak,a k,bk i B > koji kreiraju pobudjenja u podresetkama A, a,b i B
respektivno, glase:

dA
dt —€Ak+J6L k‘f—ka—l—chB (317)
dal, i ot ; At
i e —J Ay —ea', — Joby, — J,B!, (3.18)
db L g ot
Z% = JyAk + JQCCL_k + €bk + Ja:B_k (3].9)
dB’ A A .
i dt—k = —JocAy — Jyal, — Juby — BT, (3.20)
Jz, Jy, Joc su isti geometrijski faktori koje smo sreli u prethodnoj Glavi:
J. =20J, cosak, , J, =20J] cosak, (3.21)
Joe = 20 (2J272(k||) + J.cos ck:z) . Y2(kj|) = cos ak, cos aky (3.22)

Faktor € smo takodje sreli ranije i on iznosi
e=20(J1 +J.— J +2J3) (3.23)

Kao i u spinskom formalizmu, iz jednacina kretanja za operatore Ak,dtk,bk i Bik mozemo
konstruisati jednacine kretanja za Grinove funkcije koje sadrze ove operatore i neki proizvoljan
operator R:

(@ = (AR B))os = Jo{al | R))ew = Ty ({0 R} — Jacl (BT |R)) = %([flk, R]) (3.24)

To((Ak| B))w + (@ + ) (@ (| B))e + Ty (bl B))eo — Jae (B | R))s = %W_k’ R))
(3.25)

~ ~ A

~ Ty (AR R) ) = Jee((@l | B))u + (w0 — ) ((0u| B))w — Ju{(BL 4| R))w = %([i% R]) (3.26)

oo({ AR R) o + Tyl B + Ja{ (b R))o + (w + ) (BT | R)) = o ([BL, R))
(3.27)

Koeficijenti koji stoje uz nepoznate promenljive u gornjem sistemu jednacina su identi¢ni ko-
eficijentima koji se javljaju u jednac¢inama (2.20) i (2.23)-(2.25), uz jedinu razliku sto u LSW
pristupu umesto magnetizacije o figurise spinski kvantni broj S. Ovo prakti¢no znad¢i da je
zakon disperzije magnona u LSW teoriji isti kao u RPA, uz zamenu ¢ — S. Stoga mozemo
samo da prepiSemo izraze za 4 energetske grane koje smo dobili ranije, i izvrsimo gorepomenutu
zamenu, Sto nam daje:

E, = QS\/JC(l + cos ck) + 2.J5(1 + v2(k))) — Ji(cos ak, + cosak,) x

X \/Jc(l —cosck,) + 2J2(1 — yo(ky)) + Ji(cos ak, — cosak,) (3.28)
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E, = 25\/JC(1 + cos ck;) + 2.J2(1 + 72 (k) + Ji(cos ak, + cos aky) x

X \/Jc(l — cosck;) + 2J2(1 — v2(k))) — Ji(cos ak, — cosak,) (3.29)
Ey= —E (3.31)

[ako to u nasem radu nema nikakav znacaj jer ¢emo sve analize praviti za fiksiranu vrednost
temperature, treba primetiti da u LSW teoriji zakon disperzije ne zavisi od temperature, dok
u RPA pristupu zavisnost od temperature ulazi u disperziju preko magnetizacije o.

Ostalo je jos da nadjemo magnetizaciju u LSW pristupu. Iz reprezentacije Dajson-Maljejeva
vidimo kako mozemo na¢i magnetizaciju tj. ocekivanu vrednost operatora Sz, Opet pret-
postavljamo da magnetizacija u srednjem ima iste vrednosti u sve 4 podresetke, pa nam treba
magnetizacija samo jedne podresetke, na primer podresetke A:

(S:(A4)) = S — (AlA,) = 5 — = S(AAL) (3.32)

Za nalazenje korelacione funkeije (Af A,) koristimo se spektralnom teoremom (2.5). Potrebna
nam je Grinova funkcija ((Ay|Al)),, koju racunamo iz sistema jednacina (3.24)-(3.27). Izborom
operatora R = A,t i uz komutacione relacije za Boze operatore dobijamo

([Ax, B]) = (A, 4]]) = 1 (3.33)

Ostali komutatori u sistemu jednacina (3.24)-(3.27) su 0. Odatle dobijamo potrebnu Grinovu
funkciju:

it i Pap(B)
(Al Ao = o AR (E) (3.34)
1 —J, —J, —Ja
ppE) = | Bte he (3.35)

0 —he E—c —J,
0 J, J. E+e

Pp(E) = [(BE+e+J)(J, —c—E)e—E)+ (B +e)(J2 + J2) — 2JszJQC] (3.36)

Detalji daljeg racuna c¢e biti izostavljeni jer se u racunanju korelacione funkcije pojavljuju
identicni izrazi i postupci koje smo sreli u RPA pristupu. Navodimo samo krajnji rezultat, koji
posle prelaska sa sume na integral po I Briluenovoj zoni glasi:
L
os(0) =S+ 7~ 1 (3.37)
Ovde se integral I’ razlikuje od integrala I kojeg smo sreli u prethodnoj Glavi samo po nu-
merickom faktoru ispred samog znaka integracije:

1 [™? 4 Yy 492X Y +24+X
I=— da:/ dy/ dz( i cosy (rHet Cosy) (3.38)
7T 0 0 0 1/-..1 1/-..2
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Voo :\/Y(l — cos ck,) + X (cos ak, — cosak,) 4+ 2(1 — 1 (k)

X \/Y(l + cos ck.) — X (cos ak, + cos aky) + 2(1 4+ y2(k))) (3.39)

va :\/Y(l —cosck,) — X(cosak, — cosaky) 4+ 2(1 — va(kj|)) x

X \/Y(l + cosck.) + X(cos ak, + cosaky) + 2(1 + 1 (k))) (3.40)

Posto smo isti problem odradili uz pomo¢ dve razli¢ite metode i stigli do granice primenljivosti
analitickih metoda, vreme je da se okrenemo numerickoj obradi rezultata i poredjenju sa eksper-
imentalnim podacima.
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Glava 4

Numericka analiza rezultata

4.1 Magnetizacija

Magnetizaciju na apsolutnoj nuli smo dobili kao funkciju parametara frustracije X = J;/Jo i
Y = J./Js u aproksimaciji slu¢ajnih faza (jednacine (2.63) i (2.64)) i u Blohovoj aproksimaciji
(jednacina (3.37)). lako se integrali I i I’ koji se pojavljuju u ovim izrazima ne mogu naéi anal-
itickim putem, magnetizaciju ipak mozemo nac¢i numerickim metodama, odnosno upotrebom
kompjuterskog programa Mathematica 7.0. Na Slici 4 prikazane su magnetizacije dobijene u
RPA i LSW pristupima kao funkcije parametra frustracije X, za dve razlicite vrednosti parame-
tra Y i za spinove S = 1/21 S = 1. Magnetizacije su date u jedinicama Borovog magnetona
(1B)-

Vidimo da su krive u RPA i LSW pristupima skoro identi¢ne. Takodje, magnetizacije za
spinove S = 1/21 S =1 se kvalitativno isto ponasaju. Medjutim, ono §to pravi znacajnu raz-
liku, kako izmedju RPA i LSW pristupa, tako i izmedju razli¢itih spinova, jeste uloga kvantnih
fluktuacija i tre¢e dimenzije. Uticaj kvantnih fluktuacija se jasno vidi na svim graficima, jer i
na temperaturi apsolutne nule (na kojoj bi po klasi¢nim zakonima trebalo da vazi (SZ) =9),
magnetizacija po Fe ¢voru nije maksimalna moguca, tj. <SZ> < S.

Sa grafika takodje vidimo da inter-ravanska interakcija, okarakterisana integralom izmene
Je, ima znatan uticaj jer vecoj vrednosti parametra Y = J./Jy odgovaraju znacajno vece
vrednosti magnetizacije. Ovo znaci da inter-ravanska interakcija potiskuje kvantne fluktuacije,
odnosno ja¢a magnetizaciju. No, pun znacaj tre¢e dimenzije (odnosno kuplovanja izmedju
ravni) se moze uvideti samo ako se zna nesto o rezultatima ’¢istog’ J; — Jo modela. U modelu
koji ne uzima u obzir interakciju izmedju ravni, kvantne fluktuacije poseduju osobinu logari-
tamske divergencije. To znaci da u J; — Jo modelu sve krive za magnetizaciju idu u nulu pri
| X'| — 2, bez obzira na spin [21]. Sa Slike 4 je o¢igledno da u tri dimenzije ovo pravilo vise ne
vazi. Stavise, jedina kriva koja ide u nulu pri | X| — 2 je LSW kriva za S = 1/2 1Y = 0.01.
Cinjenica da u tri dimenzije magnetizacija moze imati konaénu vrednost za X = 2 otvara
mogucénost postojanja nekih neobi¢nih nestabilnosti magnetnog uredjenja, o cemu ¢e vise reci
biti u narednom odeljku.

Na osnovu dobijenih rezultata mozemo nesto vise reci i o slaganju modela sa eksperimen-
tima, kroz poredjenje sa izmerenim magnetnim momentima izlozenim u Tabeli 1. Zbog kom-
plikovanih lokalnih elektronskih interakcija nije jos sa sigurnoséu poznato koji spinski kvantni
broj S treba koristiti za opis pniktida gvozdja, ali uspeh pojedinih racuna sugerise da treba
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Slika 4: Magnetizacija u funkciji parametra X = J;/Jo u aproksimaciji slu¢ajnih faza (a) i
Blohovoj aproksimaciji (b). Dati su rezultati za spinove S = 1/21 .S = 1. Puna linija
odgovara vrednosti parametra Y = 0.01, a isprekidana vrednosti Y = 0.1.

izabrati spin S = 1 [27]. Dakle, poredimo krive za spin 1 sa eksperimentalnim momentima iz
Tabele 1. Vidimo da su rezultati za jedinjenja Ca(Ba,Sr)FeyAsy zadovoljavajuéi jer za Sirok
opseg parametra X magnetizacija ima vrednosti bliske onima koje dobijamo u eksperimentu.
Sa druge strane, za jedinjenja La(Nd)FeAs rezultati se ne mogu smatrati dobrim. U principu,
izuzetno mali magnetni momenti izmereni u ovim jedinjenjima se mogu objasniti u okviru
naseg modela ako se za parametar X uzmu vrednosti vrlo bliske 2 (drugim re¢ima, ako se ova
jedinjenja nalaze vrlo blizu kvantnom faznom prelazu). Medjutim, posto u blizini X = 2 mag-
netizacija jako zavisi od parametra X, teorijsko dobijanje vrednosti izmerenih u La(Nd)FeAs
bi zahtevalo znacajno 'nastimavanje’ (fine-tuning). Stavise, ¢ini se da je u okviru RPA pristupa
nemoguce dobiti ovako male vrednosti za magnetizaciju, osim mozda za vrednosti parametra
Y nize od 0.01.

U okviru naseg modela, dakle, izuzetno malu vrednost lokalnih magnetnih momenata
mozemo objasniti jakim kvantnim fluktuacijama, odnosno pretpostavkom da se sistem nalazi
blizu kvantnom faznom prelazu. Slaganje teorijskih rezultata sa eksperimentom bi tada mogli
postiéi nastimavanjem’. Cinjenica da smo dobili donekle loge rezultate za magnetizaciju ne
znaci da nas modelni Hamiltonijan (1.5) ne moze da pruzi zadovoljavajuci opis magnetnih os-
obina pniktida gvozdja. Magnetizacija moze znacajno da zavisi od kolektivnih stepeni slobode
(koje smo zanemarili), hibridizacije ili drugih efekata koje je tesko uzeti u obzir. Sa druge
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strane, zakon disperzije za magnone zavisi samo od modelnog Hamiltonijana i niceg drugog,
te stoga ispitivanje disperzije predstavlja znatno bolji test primenljivosti modela na pniktide
gvozdja.

4.2 Zakon disperzije i Goldstonov mod

U ovom odeljku ¢emo detaljno ispitivati energetsku granu E5. Pogodno je da u izrazu za Fs
figurisu parametri frustracije X 1 Y. Zbog toga jednacinu (2.31) delimo sa J, §to nam daje

Ey/Jy = 20\/Y(1 +cosz) + 2(1 + va(ky))) + X (cosx + cosy) (4.1)

x\/Y(l —cos z) +2(1 — va(ky)) — X(cosx — cosy) (4.2)

Ovo je, naravno, rezultat u aproksimaciji slucajnih faza, za rezultat u Blohovoj aproksimaciji
treba izvrsiti zamenu o — S. Promenljive x, y, 2 smo uveli relacijom (2.62). Na Slici 5 prikazani
su preseci energetske grane Es/.Js kroz neke tacke simetrije Briluenove zone. Dati su rezultati
za RPA i LSW pristupe, i to za sistem koji je duboko u fazi sa trakastim spinskim uredjenjem
(X =1) i za sistem blizu kvantnom faznom prelazu (X = 1.98). Svi rezultati su za spin S = 1.
Zbog simetrija u zakonu disperzije, mogli smo umesto grane F, crtati granu FE;, dobili bi se
isti rezultati uz nesto drugaciji raspored slika.

Nadalje ¢emo scenario u kome se sistem nalazi blizu kvantnog faznog prelaza nazivati kriti¢ni
scenario, a onaj u kome je sistem duboko u fazi sa trakastim uredjenjem ¢emo nazivati nekriticni
scenario. Sa Slike 5 vidimo da se kvalitativno krive za RPA i LSW pristup ponasaju skoro
identicno, s tim Sto su vrednosti energije znatno ve¢e u Blohovoj aproksimaciji. Takodje, u
Blohovoj aproksimaciji je i znatno veca razlika izmedju kriti¢nog i nekriti¢nog scenarija.

Da bismo mogli u potpunosti da cenimo informacije koje nam pruza Slika 5, moramo nesto
ukratko re¢i o Goldstonovoj teoremi. Jedna od karakteristika Hajzenbergovog Hamiltonijana
je njegova invarijantnost u odnosu na transformacije SO(3) u spinskom prostoru. Drugim
recima, Hajzenbergov Hamiltonijan je invarijantan u odnosu na trodimenzione rotacije spin-
skih operatora. Sa druge strane, klasi¢no osnovno stanje antiferomagneta (pod ’klasi¢nim’ po-
drazumevamo otsustvo kvantnih fluktuacija) je Nelovo stanje, koje je invarijantno u odnosu na
transformacije SO(2) (rotacije u ravni) spinskih operatora. To je stoga sto u Nelovom stanju
postoji povlaséena osa u spinskom prostoru, i nju obi¢no oznac¢avamo kao z osu. Ukratko,
Nelovo stanje ima nizu simetriju od Hajzenbergovog Hamiltonijana.

Goldstonova teorema tvrdi da ako osnovno stanje sistema poseduje nizu simetriju od Hamil-
tonijana koji opisuje dati sistem, pri izlasku iz osnovnog stanja (na primer, zbog termickih
fluktuacija) kao pobudjenja sistema javljaju se Goldstonovi bozoni [28]. Za formiranje Gold-
stonovih bozona potreban je iS¢ezavajuée mali iznos energije. Energije Goldstonovih bozona
teze nuli kad talasni vektor bozona tezi nuli tj. F — 0 pri |k| — 0. U neku ruku, mozemo
razmisljati o Goldstonovim bozonima kao pobudjenjima koja se 'brinu’ da sistem pri izlasku iz
osnovnog stanja dobije istu simetriju koju ima Hamiltonijan koji opisuje sistem.
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Slika 5: Energetska grana Fs/Js u aproksimaciji slucajnih faza (a) i Blohovoj aproksimaciji
(b). Crvenom linijom izvucene su krive za kriti¢ni scenario (X = 1.98) a plavom za nekriti¢ni
(X =1). Pune linije odgovaraju vrednosti parametra Y = 0.01, a isprekidane vrednosti
Y = 0.1. Svi rezultati su za spin S = 1.

Modovi pobudjenja za koje je potreban is¢ezavajuc¢e mali iznos energije se zovu Goldstonovi
modovi. Sa Slike 5 vidimo da postoje dva Goldstonova moda: E(0,0,0) i E(mr,0,7). Postoje
i druge grane pobudjenja (na primer, E(m, 7, 7)), ali one poseduju energetski 'gep’ (procep),
odnosno za njihovo formiranje je potreban konacan iznos energije. Zbog toga je u eksperi-
mentima neutronskog rasejanja Goldstonov mod dominantan, odnosno najveéi broj neutrona
se rasejava od magnona koji pripadaju Goldstonovom modu. Za sada postojanje bilo kakvih
sekundarnih grana pobudjenja kod pniktida gvozdja jos nije eksperimentalno potvrdjeno.

Informaciju o brzini spinskih talasa u Goldstonovom modu mozemo dobiti razvojem izraza
za energiju u red oko (0,0,0), odnosno (m, 0, 7). Uz pomo¢ identiteta cos (m —z) = —cosz i iz
samog izraza za energiju (4.1) lako je uvideti da ¢e razvoj oko (0,0,0) dati isti rezultat kao razvoj
oko (m,0, ). Koristimo aproksimaciju cosz ~ 1 — 2%/2, koja vazi pri =

~ 0, i odbacujemo
¢lanove tipa z#, 2%y?, ¢ime dobij jednacini ¢ ij ljivih
pa z*, x*y*, ¢ime dobijamo (u jednacini se vra¢amo sa notacije promenljivih z,y, 2

38



na ak,,aky, ck, da oznake brzina duz koordinatnih osa ne bi zbunjivale):

B/ Jy ~ \/v2 (ak,)? + 02 (aky)? +v2 (ck.)? (4.3)

Ovde su 'redukovane’ brzine v, , vy, , v, jednake:

vy, = 3—2 —20/2+X)2+ X +7) (4.4)
vy, = 3—?; —20/(2-X)2+ X 1Y) (4.5)
v, = 3— —20/Y(2+ X +Y) (4.6)

Opet, ovo su rezultati u RPA, za Blohovu aproksimaciju treba izvrsiti zamenu o — S. Graficki
prikaz ovih brzina dat je na Slici 6. Rezultati su dati samo u RPA pristupu, u LSW brzine v,
iv, ne idu u 0.

Sad mozemo nesto reci o dve vrste nestabilnosti trakastog spinskog poretka koje su moguce
u tri dimenzije. Prva vrsta nestabilnosti je mogucéa za male vrednosti parametra Y. Naime,
ako je Y dovoljno malo, magnetizacija tezi nuli pri X — 2 (videti Sliku 4(b) za S = 1/2 i
Y =0.01). Nestajanje dugodometnog uredjenja za X = 2 mozemo uslovno nazvati ’obi¢nom’
nestabilnoséu faze sa trakastim uredjenjem. Sa druge strane, za dovoljno velike vrednosti Y,
magnetizacija je kona¢no velika za X = 2, ali zato brzina v, nije (videti jednacinu (4.5)). Ovo
nam govori da za dovoljno veliko Y i X = 2, dugodometno magnetno uredjenje opstaje, ali ne
opstaje trakasti spinski poredak. Kriticna vrednost parametra Y, koja razdvaja ove dve vrste
nestabilnosti trakastog poretka, zavisi od spina i oc¢igledno se smanjuje sa porastom spina,
videti Sliku 4. U ovom radu se ne¢emo dalje baviti ovim razli¢itim nestabilnostima trakastog
spinskog uredjenja.

Zbog poredjenja sa rezultatima eksperimenata treba¢e nam odnos v, /v,, koji lako nalazimo
iz (4.4) 1 (4.5):

Uy _ Yy

29X
Yoy 2 4.7
ve  v. V2+X (4.7)

Brzine spinskih talasa su merene duz x i z osa u eksperimentima neutronskog rasejanja na
SrFesAsy i BaFegAss i rezultati su v, &~ 205 meV i v, ~ 45 meV (za oba jedinjenja su dobijene
ove vrednosti). Na grafiku 6(a) brzina v, je data u jedinicama .J,, a na grafiku 6(c) brzina v,
je data u jedinicama J>V/Y. Izvesni dodir sa eksperimentom bi mogli postiéi ako bi imali bar
neku okvirnu vrednost za integral izmene J,. Racuni vezani za zonsku strukturu u pniktidima
gvozdja daju rezultat Jo &~ 33 meV [29]. Ako prihvatimo ovu vrednost .Jo, krive za S = 1 na
grafiku 6(a) uglavnom daju vrednost za v, koja je nesto niza od izmerene, ali se ni ne spusta
ispod 100 meV, osim ako je sistem jako blizu kvantnom faznom prelazu.

Eksperimentalno dobijanje brzine v,, koja je na grafiku 6(b) takodje data u jedinicama
Jo, predstavlja nesto veci izazov. Na tom polju zasad postoje neki vrlo oprecéni rezultati.
Eksperimenti neutronskog rasejanja® sugerisu da je brzina v, po vrednosti bliska v,, dok analiza
uz pomo¢ nuklearne magnetne rezonance® vodi na zakljucak da je v, za ¢itav red veli¢ine manja
od v, i da iznosi izmedju 10 i 30 meV. Na osnovu grafika 6(a) i 6(b), kao i na osnovu jednacine
(4.7), vidimo da u okviru naseg modela v, moze biti za red veli¢ine manje od v, samo u
kriti¢nom scenariju.
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Slika 6: Brzine spinskih talasa duz z(a), y(b) i z ose(c). Punom linijom su izvucene krive za
vrednost parametra Y = 0.01, a isprekidanom za vrednost Y = 0.1.
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Slika 7: Disperzija spinskih talasa u ravni x,y za spin S = 1 i parametar Y = 0.1. Dati su
rezultati za kritiéni scenario tj. X = 1.96 (dole) i za nekriti¢ni scenario tj. X = 0.7 (gore).

Zbog ovih nedoumica u vezi sa brzinom v,, moramo uzeti u razmatranje oba scenarija, i
kritiéni i nekriticni. Za kriti¢ni scenario, sluzimo se podacima dobijenim uz pomo¢ NMR, i
rezultatima iz [30], koji za odnos v, /v, daju vrednost od priblizno 0.1. Za nekriti¢ni scenario,
uzimamo podatke dobijene neutronskim rasejanjem, koji za odnos v,/v, daju v,/v, =~ 0.7.
Ubacivanjem vrednosti v, /v, = 0.1 1 v,/v, = 0.7 u (4.7) dobijamo rezultate X = 1.96 (kriti¢ni
scenario) i X = 0.68. (nekriti¢ni scenario). Vrednost X za nekriti¢ni scenario zaokruzujemo
na X = 0.7. Dakle, za kriti¢ni scenario biramo vrednost parametra X = 1.96, a za nekriti¢ni
biramo vrednost X = 0.7. Disperzija u ravni z,y je prikazana na Slici 7 za oba scenarija, a
disperzija u ravni y, z je prikazana na Slici 8, takodje za oba scenarija. Na svim slikama za
parametar Y uzeta je vrednost 0.1. Uzeti su samo rezultati u RPA pristupu.

Disperzija u ravni y, z je korisna jer pokazuje uticaj inter-ravanske interakcije i koliko se
spinski talasi prostiru duz z ose. Takodje predstavlja nac¢in da se utvrdi da li jake kvantne
fluktuacije opstaju i u tri dimenzije. Naravno, grafici na Slikama 7 i 8 predstavljaju samo
uopsteni kvalitativni pregled. Kvantitativno poredjenje izmedju kriticnog i nekriticnog scenar-
ija u odnosu na podatke dobijene u eksperimentima neelasti¢cnog neutronskog rasejanja dato
je na Slici 9.
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Slika 8: Disperzija spinskih talasa u ravni y, z za spin S = 1 i parametar Y = 0.1. Dati su
rezultati za kritiéni scenario tj. X = 1.96 (dole) i za nekriti¢ni scenario tj. X = 0.7 (gore).

Crne tacke na Slici 9 predstavljaju vrednosti dobijene eksperimentima neelasticnog neu-
tronskog rasejanja na CaFesAs,. Podaci su preuzeti iz [3]. Teorijski izracunata disperzija je iz
jedinica J, prebacena u jedinice meV uz pomo¢ procene iz zonske teorije Jo =~ 33 meV. Na slici
9a) vidimo da najbolje slaganje sa eksperimentima u intervalu (0,0,0) — (7,0,0) daje LSW
kriva u nekriti¢nom scenariju, ali zato najlosije rezultate u istom intervalu daje LSW kriva za
kritiéni scenario. Uprkos izvesnim neslaganjima, u sustini sve krive na Slici 9a) priblizno prate
eksperimentalne podatke, a odstupanja izmedju teorije i eksperimenta su prihvatljiva (osim
mozda u slucaju LSW krive za kriti¢ni scenario). I dok Slika 9a) ostavlja prostora za neke do-
rade i diskusije, Slika 9b) uklanja sve nedoumice vezane za primenu izotropnog Hajzenbergovog
J1 — Jo — J. modela na pniktide gvozdja.

Prva stvar koja pleni paznju na Slici 9b) je izuzetno neslaganje krive za kritiéni scenario
(isprekidana linija) sa eksperimentalnim podacima. Ovo sugeriSe da se pniktidi, ako je izotropni
J1 — Jo — J. model primenjiv na njih, nalaze duboko u fazi sa trakastim uredjenjem i sa X ~0.7.
Ovaj zakljucak je u skladu sa rezultatima zonske teorije koja predvidja da integrali izmene J; i
Jo imaju priblizno istu vrednost. Takodje prime¢ujemo da su krive za kritiéni scenario identi¢ne
u RPA i LSW pristupu (krive se preklapaju).
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Slika 9: Poredjenje disperzija iz teorije i eksperimenta neelasticnog neutronskog rasejanja.
Dati su teorijski rezultati za RPA (plava linija) i LSW (crvena linija). Krive za nekriticni
scenario su izvucene punom linijom, a za kriti¢ni scenario su izvucene isprekidanom linijom.
Crne tacke predstavljaju eksperimentalne podatke, preuzete iz [3].

Medjutim, jasno je da ni nekriti¢ni scenario ne daje zadovoljavajuce rezultate. Krive za
nekriticni scenario samo donekle prate eksperimentalne podatke. Na sredisnjem delu oblasti
(7,0,7m) — (m, 27, 7) i u ovom scenariju se javlja izuzetno odstupanje izmedju teorije i eksperi-
menta. Dakle, ako odnos brzina v, /v, (odnosno parametar X') odaberemo tako da se poklapa sa
rezultatima dobijenim neelasti¢nim neutronskim rasejanjem, dobijamo zakon disperzije koji se
ne poklapa u svim oblastima sa eksperimentalnom disperzijom u okviru istog eksperimentalnog
postupka. Ovo nas konacno vodi na zakljucak da izotropni Hajzenbergov J; — Jy — J. model
nije u potpunosti primenljiv na pniktide gvozdja. U Prilogu A je pokazano da drugaciji izbor
integrala izmene (J; = —Ji') daje bolje rezultate za disperziju u intervalu (7,0, 7) — (7, 27, 7).
Nazalost, pri izboru J; — J{ javljaju se neki drugi ozbiljni problemi, zbog kojih se ¢ini da je
'los” izbor, koji smo koristili u glavnom delu rada, ipak ispravan. Stoga ne mozemo kriviti
specifican odabir integrala izmene za izvesna neslaganja izmedju teorijskog modela i eksperi-
mentalnih ¢injenica.

43



U referenci [3] se spominje moguénost da se eksperimentalni podaci mogu dobro opisati
teorijski ako se koristi J; — Jy — J. model u kome postoji dodatna prostorna anizotropija. Ova
dodatna anizotropija se odnosi na integrale izmene J; i Jf. Prema referenci [3], eksperimentalni
rezultati se mogu gotovo savrseno reprodukovati teorijski ako se za NN integrale izmene u
ravni uzme J; > JE. Jos nije sasvim jasno kako bi se fizicki mogao opravdati ovakav izbor.
Kao mogucée objasnjenje navode se, izmedju ostalog, dodatni stepeni slobode (orbitalni) i
uticaj prelaza iz tetragonalne u ortorombi¢nu strukturu. Zasad se ipak kao najverovatnije
objasnjenje ¢ini uticaj bikvadratne interakcije [31]. U ovom radu se ne¢emo dalje baviti ovom
problematikom.
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Glava 5

Zakljucak

U ovom radu izveden je pokusaj da se magnetne osobine jedinjenja baziranih na FeAs grupi
opisu pomocu izotropnog J; — Jo — J. Hajzenbergovog modela. Modelni Hamiltonijan i osnovno
stanje koje iz njega sledi analizirani su pomoc¢u 2 metoda. Prvi metod je spinski formalizam u
aprkosimaciji slucajnih faza (RPA) a drugi je bozonski formalizam u Blohovoj aproksimaciji.
LSW pristup je odradjen vise kao dopuna i radi potvrde nekih osnovnih rezultata RPA pristupa.
U oba pristupa korisé¢en je metod Grinovih funkcija sa kojima su dobijeni izrazi za magnetizaciju
i disperziju na proizvoljnoj temperaturi. Posebno su analizirani rezultati samo za temperaturu
apsolutne nule.

Krive za magnetizaciju dobijene numerickim putem se dobro slazu sa eksperimentalnim
podacima za Ca(Ba,Sr)FesAsy. Medjutim, podaci za La(Nd)FeAs se u okviru razmatranog
modela mogu dobiti samo ako se pretpostavi da se arsenidi gvozdja nalaze vrlo blizu kvantnom
faznom prelazu, i ako se koristi zna¢ajno nastimavanje (fine-tuning). Neuspeh modela da
zadovoljavajuée objasni izmerene magnetne momente ipak ne znaci da modelni Hamiltonijan
ne moze da se primenjuje na arsenide gvozdja. Magnetizacija moze da zavisi od faktora koji su u
radu zanemareni,kao Sto su hibridizacija i spin-orbitalna interakcija. Sa druge strane, disperzija
zavisi samo od Hamiltonijana i stoga predstavlja bolji test primenljivosti razmatranog modela
na arsenide gvozdja.

Razmatranjem disperzije uoc¢eno je postojanje Goldstonovih modova i dobijeni su izrazi
za brzine spinskih talasa u Goldstonovom modu. Eksperimentalno poznavanje brzina spin-
skih talasa bi omoguéilo odredjivanje parametra frustracije X = J;/Js i, mozda, parametra
Y = J./Js. Medjutim, zbog velikih nesigurnosti u pogledu vrednosti brzine v,, u radu su
razmatrana dva scenarija-kriticni (X = 2) i nekriticni (X =~ 0.7). Teorijski izracunata disperz-
ija je uporedjena sa podacima dobijenim neelasticnim neutronskim rasejanjem na CaFegAss.
Ustanovljeno je da nijedan scenario ne moze da objasni eksperimentalne podatke u intervalu
(m,0,7) — (m,2m, ), iako krive za nekriticni scenario bar donekle prate rezultate eksperime-
nata. Zakljucak je da izotropni Hajzenbergov J; — Jo — J. nije sasvim zadovoljavajuci pri
opisu magnetnih osobina pniktida gvozdja. Ne treba ipak potpuno ignorisati ni ¢injenicu da
su uz pomo¢ ovog modela dobijeni neki rezultati koji se lepo slasu sa eksperimentom (magneti-
zacija u Ca(Ba,Sr)FeyAss, disperzija u intervalu (0,0,0) — (7,0, 7)). Upotreba Hajzenbergovog
modela sa J; > JI' omoguéava izuzetno dobro fitovanje teorijskih krivih sa eksperimentalnim
podacima. Medjutim, joS nije jasno kojim se fizickim mehanizmom moze opravdati ovaj izbor.
Zasad se kao najboljo objasnjenje ¢ini uticaj nezanemarljive bikvadratne interakcije. Jasno je
da su ovi problemi predmet mnogih aktuelnih istrazivanja. Na kraju ostaje jos samo da se
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naglasi vrlo bitna ¢injenica da su pniktidi gvozdja jos uvek novi materijali, u smislu da ima
jos puno toga da se nauci o njima, kako na eksperimentalnom, tako i na teorijskom nivou.
Zato ne treba da ¢udi to Sto je u radovima koji se bave ovim materijalima (ukljuéujudi tu i
ovaj rad) uglavnom prisutna velika doza nesigurnosti i nagadjanja. Ako se ponekad i dobiju
losi i neocekivani rezultati, to ne treba da obeshrabruje, jer je izvesno da ¢e ulaganje truda
vremenom dovesti do pomaka u razumevanju ovih neobi¢nih materijala.
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Prilog A
RPA analiza za J| = —JlF

U radu je ve¢ istaknuto da bi naizgled korektan postupak zahtevao odabir integrala izmene
tok i rezultate osnovne reference. U ovom Prilogu ¢emo pokazati kakvi se rezultati dobijaju u
aproksimaciji sluc¢ajnih faza za J; = —J{". Ispostaviée se, suprotno ocekivanjima, da je ovaj
izbor izgleda neispravan jer se dobijaju ¢udni, fizicki cak mozda i besmisleni rezultati. U ovom
Prilogu ¢emo se baviti samo slucajem spina S = 1, jer ocekujemo da je upravo taj spinski
kvantni broj relevantan za pniktide gvozdja. Po¢injemo sa energetskim granama FE; (2.27) i
F5 (2.28). Sa odabirom J; = —J{ ovi izrazi postaju

E, = 20\/2J2(1 — 72(ky))) + Jo(1 — cosck,) + Ji(2 + cos ak, + cos aky) x

X \/2J2(1 + 72(k))) + Je(1 4 cosck.) + Ji(2 — cos ak, + cos ak,) (A.1)

E, = 20\/2J2(1 —72(ky)) + Jo(1 — cosck,) — Ji(cos aky + cosak, — 2)x

X \/2J2(1 + 72(ky))) + Jo(1 + cosck.) + Ji(2 + cos ak, — cos aky) (A.2)

Izraz (2.55) koje smo dobili za funkciju Pg(T") (a, samim tim i izraz (2.56) za funkciju Ps(0))
ostaje nepromenjen, jer u dobijanju ovih zavisnosti nigde nije eksplicitno napravljen izbor za
integrale izmene. Funkcionalni oblik magnetizacije za spin 1 je isti kao u jednacini (2.64), ali
sada je integral I neSto komplikovaniji:

4 (2 m T Y 424 X(2 Y +2+ X(2-
dx/ dy/ dz( + 2+ X(2+ cosy) LY + X( Cosy)> (A3)
0 O 0 1/. . -1 1/. . -2

I:F

Vo :\/Y(l —cosck,) + X (2 + cosak, + cosaky) + 2(1 — v (k)

X \/Y(l + cosck.) + X (2 — cosak, + cosaky) + 2(1 + va(ky))) (A.4)

Vo :\/Y(l — cos ck;) — X(cos ak, + cos ak, — 2) + 2(1 — v (kj|)) x

X \/Y(l + cosck,) + X (2 + cosak, — cosak,) + 2(1 + va2(ky))) (A.5)
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Slika 10: Magnetizacija u funkciji X = .J;/J, pri izboru J; = JI', za spin S = 1. Puna linija
odgovara vrednosti Y = 0.01 a isprekidana vrednosti Y = 0.1.

Numericki rezultati za magnetizaciju kao funkciju X prikazani su na Slici 10. Zbog kompliko-
vanijeg integrala I, nacrtani su samo rezultati pocev od X = 0. Krive za magnetizaciju na Slici
10 se svakako dosta razlikuju od krivih prikazanih na Slici 4. Sa jedne strane, ¢ini se da je uticaj
tre¢e dimenzije zanemarljiv jer se krive za Y = 0.01 i Y = 0.1 vrlo malo razlikuju. Medjutim,
primeé¢ujemo da u modelu sa J; = —J{ kvantne fluktuacije takodje imaju mnogo manji uticaj
nego pri J; = JI'. Magnetizacija na Slici 10 je vrlo blizu klasi¢noj vrednosti na apsolutnoj
nuli, i to nezavisno od jacine inter-ravanske interakcije. Takodje, zavisnost od parametra X
je znatno slabija nego u modelu sa J; = J{. Za Sirok opseg parametra X magnetizacija je
prakti¢no konstanta, i samo za X =~ 0 postoji neznatan pad u vrednosti. Kriva je izvucena
sve do X = 2.55, i ¢ini se da ne postoji neka gornja granica za X nakon koje vrednost za
magnetizaciju ima znacajan pad. Po ovome se model sa J; = —J{" dosta razlikuje od modela
sa Jy = JI.

Za dalji test modela analiziracemo zakon disperzije. Crta¢emo energetsku granu Es duz
pravaca simetrije u Briluenovoj zoni. Kao i ranije, pogodno je da izraz za Fy podelimo sa Js,
sto nam daje

Ey)Jy = 20\/2(1 — 72(ky)) + Y (1 —cosz) — X(cosx + cosy — 2)x

x\/2(1 +72(k))) + Y (1 4+ cosz) + X(2+ cosz — cosy) (A.6)

Velicine z,y, z su uvedene relacijom (2.62). Zavisnost Ey/Js od ovih veli¢ina je prikazana na
Slici 11, za dve vrednosti parametra X (X = 1.98 1 X = 1) i dve vrednosti parametra Y
(Y =0.11Y =0.01). Uporedjujuéi Sliku 11 sa Slikom 5, uocavamo drasti¢nu razliku u oblasti
(m,0,7) — (0,0,0), pogotovo za krive X = 1.98. No, vidimo da su Goldstonovi modovi ostali
isti: E£(0,0,0) i E(m,0,7). Razvijajuéi zakon disperzije u okolini bilo kog od ova dva moda,
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Slika 11: Energetska grana E,/.J; dupravaca simetrije u Briluenovoj zoni. Dati su rezultati za
X =1 (plava linija) i X = 1.98 (crvena linija). Isprekidane linije odgovaraju vrednosti
parametra Y = 0.1 a pune linije vrednosti Y = 0.01. Svi rezultati su za spin S = 1.

dobijamo disperziju u obliku (4.3), ali sada su 'redukovane’ brzine jednake:

vy, = 3—2 =20/2+ X)2+ X +Y) (A7)
vy, = 3—@; =202+ X)2+ X +7) (A.8)
v, = 3— —20Y2+ X +Y) (A.9)

Dosli smo do pomalo iznenadjujuéeg rezultata v, /v, = 1. Ovo nazalost nije u skladu ni sa
rezultatima dobijenim nuklearnom magnetnom rezonancom (v,/v, ~ 0.1), ni sa rezultatima
dobijenim neelasticnim neutronskim rasejanjem. (v,/v, =~ 0.7). Pored toga, konstantnost
odnosa v, /v, nam onemogucava da na osnovu informacija o brzinama procenimo vrednost
parametra X. Posto ne znamo nista o mogué¢im vrednostima parametra X, bespredmetno je da
nastavimo sa analizom zakona disperzije i da vrsimo kvantitativno poredjenje sa rezultatima
neelasticnog neutronskog rasejanja. No, radi formalnog zaokruzivanja celine, uporedi¢emo
zakon disperzije (A.6) sa eksperimentom, sa istim izborom parametara koji smo koristili u
Glavi 4. Biramo, dakle, dve vrednosti za X,ito X =0.71 X = 1.96, dok Y fiksiramo na 0.1.
Za prebacivanje iz jedinica Jo u meV-e, koristimo procenu J, ~ 33 meV.

Iz Slike 12 se vidi da se vrednost X = 1.96 moze odbaciti, dok kriva za X = 0.7 daje
relativno lepe rezultate ¢ak i u intervalu (7,0, 7) — (7, 27, 7). Medjutim, ne smemo zaboraviti
da su ove dve vrednosti za X odabrane iz ¢isto formalnih razloga, zato Sto smo sa istim
vrednostima radili u Glavi 4. Ovde je odnos v,/v, konstanta koja nam nista ne govori o
parametrima frustracije, tako da nemamo eksperimentalne razloge da odaberemo bilo koju od
razmatranih vrednosti za X. I dalje imamo na raspolaganju odnos v, /v,, za koji neelasti¢no
rasejanje neutrona na Ba(Sr)FepAsy daje v, /v, ~ 0.22. Iz jednacina (A.7) i (A.9) vidimo da
se u ovom odnosu kao nepoznate pojavljuju i X i Y, pa nam je u ovom slucaju poznavanje
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Slika 12: Poredjenje teorijske disperzije sa rezultatima neelasticnog neutronskog rasejanja.
Puna kriva odgovara vrednosti parametra X = 0.7, a isprekidana vrednosti X = 1.96. Svi
rezultati su za Y = 0.1.

odnosa v, /v, neupotrebljivo. Dakle, uprkos zanimljivoj ¢injenici da smo dobili teorijsku krivu
koja lepo prati eksperimentalne rezultate za X = 0.7, model sa integralima izmene J; = —J&
se ne ¢ini relevantnim za pniktide gvozdja.
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Prilog B
Integracija po I Briluenovoj zoni

I Briluenova zona predstavlja Vigner-Zajcovu ¢eliju u reciproénom prostoru. Vigner-Zajcova
¢elija u okolini datog ¢vora resetke (bilo direktne, bilo recipro¢ne) se dobija tako Sto se ¢vor
linijama poveze sa svojim najblizim susedima, a zatim se konstruisu ravni koje polove ove linije.
Ovako konstruisane ravni ogranicavaju, odnosno formiraju Vigner-Zajcovu c¢eliju. Primer kon-
strukcije I Briluenove zone u ravni za trakasti spinski poredak dat je na Slici 13. Na Slici 13a)
crni i beli krugovi predstavljaju jone Fe?™ sa medjusobno suprotnim orijentacijama spinova. Za
trakasti poredak u ravni, jasno je da je ispravan izbor elementarne ¢elije u direktnom prostoru
upravo onaj dat na Slici 13a).

Prvi korak u odredjivanju I Briluenove zone je nalazenje elementarne ¢elije u direktnom
prostoru. Elementarna c¢elija treba da bude ¢elija sa minimalnom zapreminom koja pri translaciji
u sva 3 prostorna pravca generiSe celu kristalnu resetku. Pazljivim proucavanjem Slike 3a) i
3b) nije tesko ustanoviti da elementarna ¢elija u direktnom prostoru ima dimenzije

60 = 20151 y b(] = CLé;U s 50 = 2052 (Bl)

Ovakav izbor vektora a i 50 je eksplicitno i prikazan na Slici 13a). Zapremina elementarne
¢elije u direktnom prostoru je

Vo = 4a’c (B.2)

Vektori reciprocne resetke se dobijaju iz relacija

Z;OXE'O - E()X&)() Joxgo
a=2m , b" =2rm , ¢ =2m (B.3)
Vo Vo Vo
Posle elementarnog racuna ove relacije se svode na
e T, o 2T T,
a=—é,, b"=—¢,, ¢ =—¢, (B.4)
a a c

Sad mozemo odrediti I Briluenovu zonu. Koristeci pravilo o konstrukciji Vigner-Zajcove celije
(vidi primer na Slici 13b)), lako nalazimo granice I Briluenove zone:

T T T ™ T

)7ky:(__>_)akz:(

k:(:: A ) a YR
( 2a’ 2a a’ a 2c 2c¢

) (B.5)
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Slika 13: Pravougaona resetka u direktnom prostoru (a) i odgovarajuéa I Briluenova zona,
odnosno Vigner-Zajcova ¢elija u reciproé¢nom prostoru (b). a* i b* su jedini¢ni vektori
reciprocne reSetke.

Koristimo pravilo o prelasku sa sume na integral, gde se integracija vrsi po I Briluenovoj zoni:

1 4ac®  [2a a 3¢
~ ()= @ ) dk, [ dky [ dki(..) =1 (B.6)
k T ~a ~3e

Uvodeéi nove promenljive integracije

x=ak,,y=oak,, z=ck, (B.7)
gornji izraz svodimo na

R /gd/wd/gd( ) (B.8)

=y . x 77ry : z(... :

us
2

Konacno, iz parnosti kosinusne funkcije je jasno da su podintegralne funkcije koje se javljaju
u radu (videti jednacinu (2.57), na primer), parne funkcije promenljivih z,y i z, pa integral [
postaje

4 [2 ™ 3
I = — dx/ dy/ dz(...) (B.9)
™ Jo 0 0

Pazljivijim posmatranjem Slike 5 i drugih koje prikazuju disperziju, moze se uociti da je na
njima prikazana i disperzija koja ’izlazi’ iz I Briluenove zone, tj. uzimane su i vrednosti
promenljivih z,y, z izvan intervala definisanih relacijom (B.5). Za krivu u intervalu (7,0, 7) —
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(7,27, ) ovo nije problemati¢no jer sve informacije koje ova kriva pruza se mogu dobiti i bez
izlazenja izvan I Briluenove zone. Naime, kriva u intervalu (m,0,7) —
sa krivom u intervalu (0,0,0) — (0,7,0), Sto je pokazano na Slici 14. Drugi deo intervala
(m,0,7) — (m, 27, m) se zatim dobija prostim preslikavanjem prvog dela, kao predmet i lik u

ogledalu (videti, na primer Sliku 9b)). Nazalost, ovakav argument se ne moze primeniti za

Ezfd2 3}
2.

1F

(&)

ar

1F

(b)

(m,m,m) je identi¢na

{e, 0, m} {m,m,p {0,0,0} 10,7, 0}

Slika 14: Disperzija u intervalu (7,0, 7) — (7,7, 7) (a), i u intervalu (0,0,0) — (0,7,0) (b).
Nacrtane su krive za vrednost parametara X =0.71Y = 0.1.

disperziju u intervalima (0,0,0) — (m,0,0) i (7,0,0) — (7,0, 7). Cini se da ovi intervali sadrze
informacije koje se ne mogu u potpunosti dobiti pri ostajanju unutar I Briluenove zone. Za
sad ne postoji zadovoljavajuéi odgovor na ovaj problem. U originalnom radu?’ problem se ne
javlja jer je Briluenova zona drugacije definisana, uzeto je da x,y i 2 mogu uzimati vrednosti od
—7m do 7. U tom radu je pri konstruisanju elementarne ¢elije u direktnom prostoru verovatno
napravljen izbor by = 2ae,, zbog antiferomagnetnog kuplovanja izmedju susednih spinova.
Medjutim, jasno je da je u fazi sa trakastim spinskim uredjenjem poredak duz y ose efektivno
feromagnetan i da se cela kristalna resetka moze rekonstruisati sa izborom l;o = a€,. Zbog toga
se definicija Briluenove zone koja je koris¢éena u osnovnoj referenci ne ¢ini sasvim opravdanom.
Kao ilustraciju u prilog nasem izboru za Briluenovu zonu, na Slici 15 dajemo konturnu
verziju grafika sa Slike 7 (disperzija u ravni xy, za dve vrednosti parametra X ). Smatramo da
ovi grafici ukazuju na moguénost da se Citava disperzija ipak moze dobiti pri ostajanju unutar
granica definisanih relacijom (B. 5). Cvrsto verujemo u ispravnost naseg izbora Briluenove
zone i kao dodatni argument pozivamo se na rad [35], u kom je napravljen identi¢an izbor.
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Slika 15: Konturni prikaz disperzije u ravni xy za spin 1 i parametar Y = 0.1. Prikazani su
rezultati za vrednost X = 0.7 (gore) i za X = 1.96 (dole).



Prilog C

Grinove funkcije 1 spektralna teorema

C.1 Neravnotezne srednje vrednosti operatora

Ovaj Prilog je posveéen Grinovim i korelacionim funkcijama i njihovim spektralnim reprezentaci-
jama. Ovde ¢emo eksplicitno pisati konstane h i kg. Poc¢injemo razmatranjem kvantnog
statistickog ansambla sistema opisanog Hamiltonijanom H koji ne zavisi od vremena. Zan-
ima nas kako ovaj sistem reaguje na ukljucenje spoljasnje vremenski zavisne perturbacije H;
Najopstiji oblik u kome se moze zadati vremenski zavisni Hamiltonijan je sledec¢i:

A~

() = {H st 1)
H+H, zat>t

Trenutak ¢, predstavlja moment ukljucenja (iskljucenja) interakcije. Zelimo da saznamo kako

ukljucenje vremenski zavisne smetnje utice na racunanje srednjih vrednosti operatora. Posma-

tramo operator A pridruzen nekoj dinamickoj promenljivoj i smatramo da je reakcija sistema

linearna, tj. smatramo da je odziv sistema proporcionalan smetnji, Sto je opravdana aproksi-

macija u slucaju slabih smetnji. Moze se lako pokazati da je u aproksimaciji linearnog odziva

~

neravnotezna srednja vrednost operatora (A(t)); data sa

() = (A + 5 [ ot - ) AQWE) - T EHA0N, (€2)

to

A(t) i W(t) su operatori u interakcionoj slici:

~ PN N ~ ~

A(t) = et A(t)e i1t W (t) = ef 1010 fyemiHlt—to) (C.3)

(...)o oznacava ravnoteznu srednju vrednost:

F—

N N F_H
(.)o=Tr(...po), po=e 7 , 0=kgT (C4)
po je ravnotezni statisticki operator velikog kanonickog ansambla, a F' je slobodna energija

sistema. Relacija (C.2) pokazuje da se neravnotezna srednja vrednost operatora moze naéi uz
pomo¢ ravnoteznih srednjih vrednosti. Ako se ograni¢imo na mehanicke perturbacije sistema
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(slican aparat postoji za termicke perturbacije), interakcija se u veéini prakti¢nih slucajeva
moze zapisati u obliku:

H, = / da' B2/, t)e(a’,t') (C.5)

B (2',t") je operator dinamicke promenljive B, a funkcije (2, ') su tzv. C-brojevi. Na primer,

J mozemo prikazati na sledeci nacin:

~ 1

Hy = —— / APFA(F, 1)) (7, t) (C.6)

Vektorski potencijal predstavljen je operatorom A(F, t) koji se obi¢no izrazava pomocu krea-
cionih 1 anihilacionih fotonskih operatora, a struje predstavljaju C-brojeve. Obzirom na oblik
interakcije (C.5), operator W (t') ima oblik

W) = / A B(x! #)e(' 1) | B = bV B! ¢)e i (.7)
Jednacina (C.2) moze da se napiSe u sledec¢oj formi:

(A()) — (A1) = %/dm'/t dt'e(2’ )G (z,2';t, 1) (C.8)
Ovde smo uveli veli¢inu
Gz, 2’ t,t) = 0t — ") (A(z, ) B2/, t') — Bz, t) Az, 1)) = ((A(x, t)|B(2, ) F (C.9)

0(t —t') je dobro poznata Hevisajdova step funkcija:

1 zat>t
Ot —t) = C.10
( ) {O zat <t ( )

Velicina GR(x,2';t,t') se naziva dvovremenska, temperaturska retardovana Grinova funkcija
(ili samo Grinova funkcija - GF). Pridev 'retardovana’ potice od uslova vremenske retardacije
koja sledi iz definicije teta funkcije (C.10). Sa pridevom ’temperaturska’ zelimo da naglasimo
razliku izmedju Grinovih funkcija u statistickoj fizici (koje mi koristimo) od onih koje se koriste
u kvantnoj teoriji polja. U teoriji polja usrednjavanje se vrsi po vakuumu (najnizem kvantnom
stanju sistema), a videli smo da se u statistickoj fizici usrednjavanje vrsi po kanonickom ansam-
blu. Stoga Grinove funkcije statisticke fizike, pored prostornih i vremenskih koordinata, zavise
i od temperature. U naziv Grinove funkcije (C.9) mogli bi dodati i pridev '’komutatorska’, jer
u njoj ocigledno figurise komutator operatora, ali ovo se obi¢no ne naglasava. Postoje i druge
vrste Grinovih funkcija, o ¢emu ¢emo vise re¢i u narednom odeljku.
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C.2 Retardovane, avansovane i kauzalne Grinove funkcije

U statistickoj fizici, kao i u kvantnoj teoriji polja, razmatraju se retardovane (1), avansovane
(a) i kauzalne (c¢) Grinove funkcije:

GO (@, 5, ) = (A, OB, N = 0t — ) ([ A, 1), B, )]0 (C.11)

G (@, 2’5 t,1) = (A, OB, )@ = 0(t' — O)([A(, £), Ba', ¢')],)o (C.12)

Gz, 2;t, 1) = ((A(z, t)|B(z, 1')))© = (Tnfl(x,t)lg(x’,t’))o (C.13)
Ovde su koris¢ene oznake:

[A(z,t), B(«', )], = Az, ) B(',t') — nB(z', t") A(z,t) , n=+1 (C.14)

T, Az, t)B(x' 1) = 0(t — t") A(z, ) B(z', t') + nf(t' — t)BA(z,t) (C.15)
Vrednost n = +1 odgovara komutatoru, a vrednost n = —1 odgovara antikomutatoru. To

da li ¢emo koristiti komutator ili antikomutator zavisi od konkretnog problema. Obi¢no se
koristi komutator ako su A i B Boze-operatori, odnosno antikomutator ako su Fermi-operatori.
Nadalje ¢emo izostaviti indeks '0” kojim smo obelezavali ravnotezne srednje vrednosti. Dakle,
u daljem izlaganju se podrazumeva

()= Do=Q Tr(...e®), Q=Tr(e ) =e# (C.16)
¢ je termodinamicki potencijal. Operatori Ai B su datiu Hajzenbergovoj slici:
Az, t) = et A(z)e w1t | B(x,t) = en " B(x)e it (C.17)

Prostorna koordinata x moze biti kontinualna ili diskretna. Ve¢ smo ranije rekli da u slucaju
homogene sredine (kristala) Grinova funkcija zavisi od razlike prostornih koordinata, a ne od
svake prostorne koordinate posebno:

G'(x,2';t,t") = G'(x —2/;t, ), i=r,a,c (C.18)
Dokaz ove tvrdnje je vrlo jednostavan. Poznato je da je u kvantnoj mehanici impuls generator

translacije, odnosno da unitarni operator koji vrsi translaciju za proizvoljan iznos A, u x
pravcu moze da se napise u obliku:

U(A,) = e PeBe (C.19)
Znamo kako ovaj unitarni operator deluje na talasne funkcije i druge operatore:
Ua')(x) = d(z — '), U@)O(@)U' (@) = O(x — ') (C.20)

Posto u kristalima postoji translatorna simetrija, operator translacije mora da komutira sa
Hamiltonijanom:

[U(z), H] =0 (C.21)
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Posmatrajmo sada trag koji se javlja u nekoj Grinovoj funkciji G(z, 2';t):

Pri ovom izvodjenju koristili smo simetricnost traga:
Tr(AB) = Tr(BA) (C.23)

Kor1st1h smo 1 ¢injenicu da operator translacije komutira sa Hamiltonijanom, a samim tim i
sa enfl*. Dodatno veliko pojednostavljenje sledi ako operatori A i B ne zavise eksplicitno od
vremena, tj. dA/Ot = dB/dt = 0 (ovo je i pretpostavljeno u (C.17)). Tada Grinova funkcija
ne zavisi od momenata vremena t i t' ponaosob, ve¢ samo od njihove razlike. Ovo se takodje
moze vrlo lako dokazati iz definicije srednje vrednosti:

(A(z, t)B(2', 1)) :Tr<e%ﬁtfl( Je~ ﬁHte%Ht/B(x')e_%ﬁt,ﬁ()) =

_ 1 Tr (e%m/l(x)e_%me%ﬁtlé(x’)e_%m,e_

A

et A(z)e te%Ht'B(x)e_ﬁHt/> = (C.24)

L fy A

H

Opet smo koristili simetri¢nost traga, kao i ¢injenicu da operatori e~ @ i e~ #"* komutiraju.
Rezime bi bio da u slucaju homogenog prostora (uz ignorisanje efekta krajeva) i operatora
koji ne zavise eksplicitno od vremena Grinova funkcija zavisi od razlika prostornih, odnosno
vremenskih koordinata:

G'(z,2';t,t) = G (x—2/;t—t), i=ra,c (C.25)

U daljem izlaganju é¢emo se ograniciti na dvovremenske Grinove funkcije (mogu se definisati
i visevremenske GF). Dvovremenske GF su pogodne jer je za njih moguée koristiti proste
spektralne razvoje koji jako olaksavaju resavanje jednacina za Grinove funkcije.

C.3 Jednacine kretanja za Grinove funkcije

Iz definicija Grinovih funkcija (C.11)-(C.13) lako mozemo naéi jednacine kretanja za iste. Ko-
risticemo se dobro poznatim identitetom

) 9, . ,
S0t —1) = =0t — ) = b(t — ¢ (C.26)

o8



Imajuéi na umu ovaj identitet, za jednacine kretanja Grinovih funkcija dobijamo

SV (@it = 5<t—t’><m<x,t>,B(sc',t'>1n><f’>+e<t—t'><[%,B<xct'>]n><ﬂ (C.27)

d(t—1t') daje doprinos samo za t = ', pa prvi sabirak na desnoj strani gornje jednacine postaje:
6(t — ) ([A(x, 1), B2, 1)) — 8(t — ) ([Alw, 1), B, )],)V) (C.28)

Ve¢ smo pokazali da u slucaju (3121/8t = OB /0t = 0 srednje vrednosti zavise od t — t/, pa je
jasno da ([A(x,t), B(z',t)],)"¥) ne zavisi od vremena. Zato mozemo pisati:

([A(x, 1), B(a', )],)V) = Q(z — ') (C.29)
Jos je ostalo da iskoristimo Hajzenbergovu jednacinu kretanja za operator fl(m, t):

m% = [A(z, 1), H(t)] (C.30)

Ova jednacina kretanja za operatore u Hajzenbergovoj slici se moze izvesti iz same definicije
(C.17). Jednacinu koristimo u relaciji (C.27), ¢ime dobijamo

iﬁ%G(j)(x —a'it—t") = ihd(t—t)Q(z — 2') + 0(t — ") ([[A(z, 1), H(t)], Bz, t')],)P (C.31)

Poslednji ¢lan u dobijenom izrazu predstavlja neku novu Grinovu funkciju koju ¢emo posebno
oznagiti:

T (z —a'st —t') = 0(t — ') ([[A(z, 1), H(t)], B(«',1)],) P (C.32)

') se obiéno naziva visa Grinova funkcija, jer u praksi sadrzi srednje vrednosti proizvoda
veéeg broja operatora nego sto ih sadrzi polazna Grinova funkcija G). Konaéno, jednacina
kretanja za G dobija oblik:

ih%G(j)(x —alit—t) =ihé(t — t)Q(x — ') + TV (x — a'st — ') (C.33)
Dalje se na isti nacin moze dobiti jednacina kretanja za ') u kojoj bi se pojavile Grinove
funkcije jos viseg reda, itd. Opisanom procedurom dobija se beskonacan lanac jednacina za
odredjivanje funkcije GU). Ocigledno je da se ovakav beskonacan lanac jednacina ne moze
u praksi iskoristiti za nalazenje polazne Grinove funkcije. Lanac jednacina se stoga mora
presec¢i na nekom mestu, i to tako sto se podesnom aproksimacijom izrazi visa Grinova funkcija
preko nize Grinove funkcije. Ovaj nacin 'presecanja’ lanca naziva se dekuplovanje i u raznim
konkretnim problemima vrsi se na razlicite nac¢ine. Opsti recept za dekuplovanje ne postoji,
pa je odabir odredjenog metoda dekuplovanja pitanje iskustva teoreticara.

Treba istaéi da je lanac jednacina tipa (C.33) isti za sve Grinove funkcije (G, G@ i G©)
ako su one konstruisane od istih operatora AiB. Ove jednacine kretanja se moraju dopuniti
grani¢nim uslovima, Sto ¢emo videti kasnije, uz pomo¢ spektralnih teorema. Izvrsimo sada
Furije transformaciju vreme-frekvencija Grinove funkcije:

Gz —ast—t) = / dwe_w(t_t,)G(j)(x — 1" w) (C.34)
. 1 oo
G (z — 2/ w) = 2—/ dwe™ =GO (2 — o't — 1) (C.35)
m —0o0
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Uz pomo¢ ocigledne relacije:
d

d [~ - N (i o0 . N
EG Uz —a/st—t') = E/ dwe™ @G0 (2 — 2" w) = —i/ dwwe @GO (2 — g w)

— 00 o0

(C.36)

i integralne reprezentacije delta funkcije:
1 [ bt
S(t —t) = — / dwewt=t) (C.37)
2r J_ o

lako je videti da u Furije prostoru lanac jednacina (C.33) poprima oblik (izostavljamo prostorne
indekse = i 2'):

hw((A1B)J = %([/L Bl,) + ([ H]|1B) Y (C.38)

Ovo je upravo jednacina kretanja (2.7) koju smo koristili u radu (sa i = 1).

C.4 Spektralna teorema

Da bismo mogli vise nauciti o Grinovim funkcijama, moramo analizirati korelacione funkcije
(korelatore) koji ulaze u sastav Grinovih funkcija:

sz — st —t') = (A(z, )B(2' 1)) = Tr(A(z,t)B(«',1') o) (C.39)
Tgi(v — /st —t') = (B, t)A(w,t)) = Tr(B(«, ") A(z, t) po) (C.40)
Neka su |k) i Ej, svojstvena stanja i svojstvene vrednosti Hamiltonijana razmatranog sistema:
H|k) = Ej|k) (C.41)

Neka je F(H) funkcija Hamiltonijana koja se moze razviti u Tejlorov red po H. Dirakova
formula nam kaze kako ova funkcija deluje na svojstvena stanja:

F(H)|k) = F(E)|k) (C.42)

Koristi¢emo se i svojstvom kompletnosti svojstvenih stanja:
1= 1k) (k) (C.43)
k

Sada mozemo transformisati korelacionu funkciju Jy 4:
Tpalr —ait — 1)) —TT(B(HC' t')A(x,t)po) =
Q Z kB ) 1Az, e 7 |k) =
=5 Z kIB(', )| U A(z, t)e 7 k) = (C.44)

Q}jmaH“ )e WY1y (1] en 1t Az) e 1 te 5 k) =

Er—E

5 S B UA@Re *e S5 -y
k,l
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U gornjem izvodjenju koristili smo Dirakovu formulu (C.42). Krajnji izraz dobijen u (C.44)
mnoZimo sa €7 i sve integralimo po 7:

—0 0o

o0 , 1 . . o0 , _
/ dre™™ Jo i(x — 2y 7) = 6ZwB(x')yz><zyA(x)yk>e—’i* / drel@= 25T (C.45)
k,l -
Uvedimo Furije-lik korelacione funkcije u odnosu na transformaciju vreme-frekvencija:

1 o0 )
Tsale - a'5w) = o / A7 T i(a — /s 7) (C.46)

™ )

Jos jednom se podsetimo integralne reprezentacije delta funkcije:

= i(w— Ek:El T _ Ey — E;
/ drel@==5 ) (w - ) (C.47)

—00

Vidimo da nam jednacina (C.45) daje izraz za Furije-lik korelacione funkcije:

Ek—El>

Toale — 'sw) = % S GHBE DA e #6(w — P (C.48)

Iz poslednje relacije vidimo da Jp 4(¢ — 2'; w) ima singularitet na frekvenciji 222 zbog pris-
ustva delta funkcije. Razlika energija Fj — E; predstavlja energiju pobudJenJa 51stema pri
prelasku iz kvantnog stanja |I) u kvantno stanje |k).

Slican postupak mozemo sprovesti za korelacionu funkciju J 4:

~

Tl — a5t 1) =T (
(

— LS HIBE e A, k) =
Q k
1 A i .
) > (kIB( e 7 1) (I Az, t)|k) = (C.49)
kel
—% S (et B(at)e HA e 1) (1) et A(n)eH Y ) =
k,l

Ex—E

-5 Z<k|B<x'>|Z><Z|A<x>|k>e-%e-i .-

Ek Ek B BB
R

Tor=t—t

QZ KIB() 1) A(2)|k)e

U ovom izvodjenju je pored Dirakove formule (C.42) koris¢ena i osobina simetrije traga (C.23).
Nadalje je postupak identican onome koji smo sreli kod korelacione funkcije Jp 4. Mnozimo
krajnji izraz u (C.49) sa €™7 i integralimo dobijenu relaciju po 7, $to nam daje:

Taale = o'5) = 5 Z KIB@)D AR ™6 (w - E’“;El) (C.50)
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5(w — @) je razlic¢ita od nule samo za Fj — E; = hw, pa se gornja relacija moze pisati i u
sledecoj formi:

Tisle - o'sw) = % S kB A@) R e F 5 (w0 - ) (C51)

Prisustvo delta funkcije i u ovoj korelacionoj funkciji ukazuje na to da postoji singularitet kada
je hw jednako energiji pobudjenja Ey — E;. Ova ¢injenica bitno definise fizicki sadrzaj Grinovih
funkcija. Posto korelacione funkcije J ;5 i Jg 4 ulaze u sastav Grinovih funkcija (C.11)-(C.13)
jasno je i da ¢e Furije lik Grinove funkcije GU)(z — 2/;w) takodje imati singularitet u tacki
u kojoj vazi hw = Ej, — E;. Otuda pol Grinove funkcije u kompleksnoj w ravni predstavlja
energiju elementarnih pobudjenja u sistemu, odnosno zakon disperzije elemetarnih pobudjenja.

Naglasimo jo§ da se veli¢ine J j5(x —2';w) i T 4(v —2'; w) nazivaju spektralne intenzivnosti
ili spektralne funkcije date korelacione funkcije. Takodje, na osnovu relacija (C.48) i (C.51)
zakljucujemo da vazi

Tigle —a"iw) = e%wjg/l(x —2'jw) (C.52)

Ova veza ¢e se uskoro pokazati vrlo korisnom. Sada mozemo uspostaviti vezu izmedju Furije-
komponenata Grinove funkcije i odgovaraju¢ih komponenata za korelacione funkcije. U tu
svrhu koristi¢emo se relacijama (C.34) i (C.35). Takodje ¢emo koristiti dobro poznatu inte-
gralnu reprezentaciju za Hevisajdovu step funkciju:

Z' e—iwﬂ-

o(r) = —— ¢ d + .
(7) 27 J, ww+i5’5_>0 (C.53)

Kontura L se za 7 > 0 zatvara u donjoj, a za 7 < 0 u gornjoj kompleksnoj poluravni. Cinjenica
da gornji integral zaista predstavlja funkciju definisanu relacijom (C.10) se moze lako prover-
iti upotrebom teoreme o reziduumu. Za primer dobijanja spektralne reprezentacije Grinovih
funkcija koristi¢emo se retardovanom Grinovom funkcijom, ¢iju smo definiciju veé¢ dali:

Gz —a';7)= O(T)(Tjglx —2's7) = nTg (e —2'; 7)) (C.54)
Vrsimo Furije transformaciju Grinove funkcije i korelacionih funkcija:
Gz —a';7) = / dw"e " TG (z — 2’3 W) (C.55)

Tigle —a's7) —nTg (e — 2’5 1) :/ dw’e‘i“/T(jAé(a: — W) — Tz — 2" 0)) =

[e.e]

:/ dw’e‘iw/T(ehgl — )Tzl —a50) (C.56)

[e.e]

U izvodjenju smo upotrebili vezu (C.52). Koristeé¢i navedene Furije transformacije i integralnu
reprezentaciju Hevisajdove funkcije (C.53), dobijamo relaciju:

hw

) ho'! .
> dwue—z‘w”TG«(r)<m_w/,w//) _ L > dw’dw”<e o = 77)\73,[1(37 -z aw,) e—z‘(w’—i—w”)T (057)
_ ’ 21 ) o W' +ie

o0
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wWT

Jednaéinu (C.58) mnozimo sa e
dobijamo:

hw'

/ " GO (') / " dretemnr = L7 g€ =M IaalT Z 1)

" )
e Joc 21 J_ o W’ +ie

-

2w (w—w'’)

Koristedi osobinu delta funkcije da ukida integral gornji izraz svodimo na:

Gz -2 w) = ~ /00 dW’(eT —n)Jgale — ;')

T
27 J_o w—w +1€e

Sli¢no se za avansovanu Grinovu funkciju dobija:
hw'

G(a)@_x/;w)zl/ dw’(ee —U)ng(x—x;w)

27 w—w —1€e

— 00

N

i rezultat mnozenja integralimo po 7 od —oo do co. Time

L.

dre

H(w—w' —w")T

J/

TV
2m(w—w’—w'")

(C.58)

(C.59)

(C.60)

U izrazima (C.60) i (C.61) velicina w je realna. Moze se pokazati da se ove dve funkcije mogu
analiticki produziti u kompleksnu ravan w. Ako se uzme da je w kompleksna promenljiva,
s obzirom da je spektralna intenzivnost ista u (C.60) i (C.61) i da nema singulariteta na
realnoj osi, mogu se dve formule objediniti u jednu jedinstvenu analiticku funkciju kompleksne

promenljive w — z:

21 J_ oo z—uw G (x —2/;2)

. 00 Lw'_ Y () (e _ !
Glo—atiz) = o [ T =184l w)z{G (z ~a';2)

Formule (C.60)-(C.62) predstavljaju spektralne reprezentacije Grinovih funkcija.
G (z — 2';2) je analiticka u gornjoj, a funkcija G® (2 — 2'; 2) u donjoj kompleksnoj polu-
ravni. Njih mozemo razmatrati kao jedinstvenu funkciju G(x — 2’; z) koja je analiticka u celoj
z ravni, osim eventualno na konturi L, i koja na realnoj osi ima singularitete (polove). Zbog

toga nadalje ispustamo indekse r, a.

Imz>0
Imz <0

(C.61)

Funkcija

Moguce je naci i spektralnu reprezentaciju za kauzalne Grinove funkcije, ali ona je znatno
komplikovanija i ne¢emo je ovde pisati. Kauzalne Grinove funkcije definisane su samo na
realnoj osi i pri € # 0 ne mogu biti produzene u kompleksnu ravan. To znatno otezava njihovu

primenu i nadalje ne¢emo razmatrati ovu klasu Grinovih funkcija.

Ako je poznata Grinova funkcija G(z — 2’; 2), tada se pomo¢u nje moze odrediti spektralna
intenzivnsot Jyz 4. Koristimo Dirakov simbolicki identitet (2.42), uz pomo¢ kojeg izraze za

Furije transforme Grinovih funkcija svodimo na (z — w):

hw'

hw

/
oo w—w 2

2T w—w 2

Gx—12';w—ie) = LP /00 dw'(ei —)Jpal® — 75) l(e%w —n)Jgi(r—2";w) (C.63)



Oduzimanjem poslednje dve relacije dobijamo:

Toa(w — 2 w) = lim Gz —2';w+ie) — Gz — 2';w — ig)
BA ’ e—0t 67_77

(C.64)

Mnozenjem dobijene relacije sa e=®*~*) i integracijom po w dobijamo:

Tgilz—a't—t') = <Z§’(x’,t’)/l(m,t)) = lim dwe .~

e—0t — 00 67 — 77

—iw(t—t") G(a: — 2w+ i€) - G(:E — 2w — ie)

(C.65)

Ovo je relacija (2.5) (sanp =11 h=1). Slicnim postupkom se moze dobiti odgovarajuéi izraz
za J iz

Tisle—a't—t) = (A(z, 0B ) = lim [ dwe ) Glo —sw+ie) = Glo = ahw — i)

e—=0t J_ o 1— ne e

(C.66)

Na osnovu izraza (C.67) i (C.68) zaklju¢ujemo da nam poznavanje Grinove funkcije daje
mogucénost za izracunavanje srednjih vrednosti proizvoda operatora koji deluju u razli¢itim
trenucima vremena. Posto polovi Grinove funkcije daju energiju elementarnih eksitacija u sis-
temu, preko kojih se izrazavaju srednje vrednosti, metod dvovremenskih Grinovih funkcija je
zatvoren (self consistent) metod, u smislu da moze da pruzi kompletnu statisticku informaciju
o sistemu bez pribegavanja drugim metodama. Za kraj napomenimo jo$ samo da iako smo
mi Grinove funkcije uveli preko posmatranja neravnoteznih srednjih vrednosti operatora, ovaj
metod se sa jednakom efikasnoséu koristi i u ravnoteznoj statistickoj fizici. Stavise, metod
Grinovih funkcija se danas i ¢eSée koristi u problemima ravnotezne statisticke fizike jer su
ravnotezni Hamiltonijani obi¢no izuzetno komplikovani pa im se svojstvene vrednosti moraju
traziti perturbativnim ili dijagramskim tehnikama, za Sta je opet ’jezik’ Grinovih funkcija
najpogodniji.
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