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Za objaSnjavanje magnetnih pojava, kroz istoriju su koris¢eni razli¢iti modeli, koji
su se oslanjali na vodece naucne teorije u datom trenutku. Zaokruzivanjem klasi¢ne
elektrodinamike 1 ststisticke fizike stekli su se uslovi za dobijanje prve ozbiljnije slike o
prirodi magnetizma. To su bile LanZevinova teorija paramagnetizma i dijamagnetizma.
Teorija paramagnetizma je obuhvatala supstance ¢iji atomi (odnosno, molekuli, zavisno
od konkretne strukture; u kratkom prikazu klasi¢nih teorija bice, radi pojednostavljenja
kori§¢en termin atom) poseduju permanentni magnetni dipolni momenat, nastao usled
asimetrije raspodele njihovih naelektrisanja. Takva supstanca se posmatra kao sistem
magnetnih dipola. Dok nema polja, svi pravci u prostoru su podjednako verovatni, pa je
magnetizacija, kao ukupni magnetni moment po jedinici zapremine jednaka nuli.
Ukljuc¢ivanjem polja, dolazi do formiranja ravnoteznog stanja u kome su verovatniji oni
pravci magnetnih dipola koji grade manje uglove sa spoljasnjim poljem, te se javlja 1
kona¢na magnetizacija u uzorku. Primenom Gibsove formule za kanonic¢ki ansambl,
dolazi se do poznatog obrazca u kome je magnetizacija povezana sa magnetnim dipolom
molekula preko Lanzevinove funkcije. Ova teorija je uspela da objasni postojanje
Kirijevog zakona.

Sa druge strane teorija dijamagnetizma razmatra supstance koje nemaju
permanentni magnetni dipolni momenat. Razmatranja o dijamagneticima se zasnivaju na
indukovanju magnetnog momenta usled Larmorove precesije. Ovako shvacen,
dijamagnetizam je opSta osobina svih atoma i javlja se i kod paramagnetika, ali je
prikriven ja¢im paramagnetnim efektom.

Na Lanzevinovu teoriju paramagnetizma tesno se oslanja Vajsova teorija
feromagnetizma. Za razliku od dijamagnetika i paramagnetika, feromagnetne materijale
karakteriSe postojanje kona¢ne magnetizacije u odsustvu spoljasnjeg magnetnog polja.
Da bi objasnio ovakvo ponaSanje supstance, Vajs je uveo pojam domena spontane
magnetizacije. To su male oblasti unutar samog materijala koje se prakri¢no ponasaju kao
mikroskopska tela sa odredenom vredno$¢u ukupnog magnetnog momenta (postojanje
domena je kasnije i eksperimentalno potvrdeno). Sliéno kao kod paramagnetika,
ukljucivanje spoljaSnjeg polja dovodi do orijentacije domena duZz njegovog pravca.
Medutim, posle iskljuc¢ivanja polja, uredenost je delimi¢no sacuvana, pa se javlja zaostala
magnetizacija. Usled toga, ukupno polje koje deluje na atome feromagnetika jednako je
zbiru spoljasnjeg i izvesnog »molekulskog« polja, koje poti¢e od susednih atoma (Ovo
»molekulsko« polje je uvek mnogo jace od spoljasnjeg, kao Sto ¢e pokazati i kasnije
analize ).Vajs je pretpostavio da je ono polje proporcionalno magnetizaciji. Spoljasnje i
»molekulsko« polje zajedno sacinjavaju tz. efektivno polje. Na ovo efektivno polje se
primenjuje ista procedura kao pri tretiranju paramagnetika, ali sada je dobijena
funkcionalna zavisnost sloZenija. Vajsova teorija feromagnetizma je uspela da objasni
postojanje kriticne temperature ispod koje je moguce postojanje spontane magnetizacije
bez prisustva spoljasnjeg polja ( Kirijeva temperatura). Jedan od njenih vaznijih rezultata
je formulisanje Kiri — Vajsovog zakona.

Ovi klasi¢ni modeli magnetnih osobina materije omogucéavaju fenomenolosko opisivanje
pojava, ali ne i njihovo pravilno tumacenje. Takode, oni sadrze odredene Cinjenice koje



nisu u stanju da objasne. Tako se pri razmatranju dijamagnetizma uzimalo da srednje
rastojanje elektrona od jezgra atoma ima konstantnu vrednost, §to odgovara postojanju
stacionarnih orbita, koje klasi¢na fizika ne moze da objasni. Sli¢no tome, bez objasnjenja
je ostao mehanizam nastanka domena spontane magnetizacije kod feromagnetika.

Iz neuspeha klasi¢ne fizike nastala je kvantna teorija. Jedan od osnovnih rezultata
kvantne mehanike je postojanje sopstvenog momenta Cestica — spina (u stvari otkrice
spina je prethodilo strogom zasnivanju kvantne mehanike, ali je njegovo tumacenje
dobijeno tek posle formulisanja Dirakove relativisticke teorije elektrona). Posledica
postojanja spina je postojanje sopstvenog magnetnog momenta. Nova teorija se na svoj
naéin pozabavila i sa magnetnim pojavama.

Cesto se kao osnova za kvantno tumacenje magnetnih osobina materije uzima tzv.
Hajzenbergov model koji se zasniva na pretpostavci postojanja lokalizovanih spinskih
magnetnih momenata u ¢vorovima kristalne resetke. Oni poti¢u od nesparenih spinova
elektrona u atomima, odnosno jonima. Interakcije izmedu ovih spinova su preko sila
izmene, koje su posledica principa nerazlikovanja Cestica iste vrste formulisanog tek
pojavom kvantne mehanike. Vazno je uvideti da ni pojam spina, kao ni interakcija
izmene ne postoje u klasi¢noj fizici. Ovo je jedan potpuno novi prilaz problemu.

Hajzenbergov model omoguéava istovremeno tumacenje feromagnetizma i
antiferomagnetizma. Ovaj rad upravo predstavlja primenu Hajzenbergovog modela na
jednu klasu antiferomagnethih jedinjenja. Re¢ je, dakle, o jedinjenjima hlorida i
mangana. Atomi mangana imaju spin S = 5/2 i grade magnetnu kristalnu resetku, dok se
hloridi postavljaju duz z-ose. S obzirom da je njihov radijus veliki, oni ekraniraju
interakciju izmedu atoma mangana, koji pripadaju razlicitim slojevima. Zbog toga se ovi
sistemi ponasaju kao dvodimenzionalni antiferomagnetici. U radu ¢e najpre biti formiran
modelni  hamiltonijan sistema. Zatim ¢e, na bazi metoda dvovremenskih Grinovih
funkcija biti odreden spektar elementarnih ekscitacija i na osnovu toga nadene
magnetizacija sistema 1 izraCunate odgovarajue Nelove temperature za jedinjenja
szMnCI4, RbgMnF4 i (CH3Nh3)2MﬂC|4 (tj MAMC — D)



1. HAJZEHBERGOV MODEL | ANTIFEROMAGNETIZAM

1.1 POREKLO INTERAKCUNE IZMENE

Od ovog odeljka ne treba ocekivati iscrpan prikaz svih osobina antiferomagnetika
ili eksperimenzalnih thenika za njihovo proucavanje. Osnovni cilj ovog odeljka je
definisanje Nelove temperature, kao i dobijanje hamiltonijana na koji ¢e biti primenjen
metod Grinovih funkcija u nastavku.

U uvodu je spomenuto da se Hajzenbergov model zasniva na postojanju
interakcije izmena, koja ima cCisto kvantni karakter. Da bi pokazali njen smisao,
posmatrajmo sistem koji se sastoji od dve cestice. Hamiltonijan sistema ima sledeci
oblik:

H=Hy(R) + Hy(R) +V(7 -Ty), (1.1.-1)

pri éemu su Ay i H; hamiltonijani slobodnih &estica, a V je interakcija koja zavisi od
rastojanja izmedu Cestica. Smatracemo da su nam poznata reSenja svojstvenih problema
nepertubovanih hamiltonijana:

A~

Hiowi =Eioi » 1=12. (1.1.-2)

Indeks k se odnosi na odredeno stanje. U prvoj aproksimaciji, reSenje svojstvenog
problema za hamiltonijan (1.1.-1) je

p(h, ) =p ()P (7).

Ali, elektroni su identi¢ne Cestice. Jedan od bitnih rezultata kvantne mehanike govori da
se identi¢ne Cestice medusobno ne mogu razlikovati. Zbog toga, reSenje problema moze
biti i

p(h, )= (R) e ().

Opste reSenje je linearna kombinacija prethodna dva. Talasna funkcija mora biti
normirana na jedinicu, pa je opsSte reSenje:

o(F. ) =% G(7) 02 (5) (B 02 (F) (11.-3)

Ukoliko su cestice Bozoni, talasna funkcija je parna (ili simetricna u odnosu na
permutovanje Cestica), a ukoliko su Fermioni, talasna funkcija je neparna, odnosno
antisimetri¢na.

U nerelativistickom limesu, energija Cestica, kao 1 njihiva interakcija, ne zavise od
spina. To dozvoljava da se razdvoje prostorna i spinske promenjive. Ograni¢imo



razmatranje na elektrone. Posti su elektroni fermioni, ukupna talasna funkcija mora biti
antisimetri¢na, pa razlikujemo dva slucaja:

lwa>=lea)lxs)
ili
lwva)=los )| xa>

Sa A je oznacena antisimetri¢na funkcija, a sa S simetri¢na, dok |y ) predstavlja spinsku
funkciju.

Operator interakcije ne deluje na spinske promenjive, pa je popravka na energiju sistema
u prvoj aproksimaciji teorije perturbacija:

AE ={ps V| os), {xalxa) =1,
i.
AE ={pplV|on), {xslxs)=1.

Prethodna dva izraza za popravku vrednosti energije moZemo objediniti u jedan
uvodenjem sledece funkcije definisane jednac¢inom (1.1.-3). Tada je:

AE = [d%d%, 0" (7, )V (7. 5) 9 (7. Ty) =

L3 Y N2 e R S SN . .
jd3r1d3r2 |¢1("1)| |go2(r2)| V(n, )t jd3r1d3r2 1 () @y (R)V (R, 1)@ ()@, (1)

Prvi integral predstavlja ¢istu klasi¢nu Kulonovsku interakciju izmedu dva elektrona (u to
se mozemo lako uveriti ako iskoristimo Ccinjenicu da je proizvod elementarnog
naelektrisanja i kvadrata modula talasne funkcije wupravo prostorna gustina
naelektrisanja), dok drugi integral, koji nas ovde 1 najviSe zanima, ostaje bez klasi¢ne
interpretacije. To je tzv. integral izmene, u kome su talasne funkcije elektrona
»izmeSane«. Obicno se oznafava sa J.

Dirak je prvi uveo operator izmene, takav da su veli¢ine + J njegove svojstvene
vrednosti. Taj operator ima slede¢i oblik:

\iex=—%J(1+ 4§1§2).

Ako se sistem sastoji od dva elektrona, mogucée vrednosti ukupnog spina sistema su 01 1.
Da bi iskoristili tu ¢injenicu, napisaéemo:

§1§2:%(§2— §12 - §22).



Prethodna jednakost se dobija kvadriranjem izraza S = S;+S,. Za slu¢aj S = 0 lako
nalazimo ( imajuci u vidu da je S2 =53 =1/2(1/2+1) =3/4 )

Ve, =—3J(1—4§)=J , S=0.
2 4

Sli¢no, za S = 1 dobijase (S2=S2 =1/2(1/2+1) =3/4, S$?=1(1+1)=2):

Vex=—1 (1+41J=—J , S=1
2 4

Prethodni rezultati nam govore sledece: Ukoliko je J pozitivna veli€ina, spinovi sistema

A A

¢e se orijentisati paralelno, jer je ukupna energija sistema manja (skalarni proizvod S; S,
je tada veé¢i od nule). Supstance kod kojih su spinovi orijentisani paralelno su
feromagnetici. Ali, ako je vrednost integrala izmene manja od nule, spinovi ¢e teziti da se
orijentiSu antiparalelno . Tada govorimo o antiferomagneticima.

Hamiltonijan Hajzenbergovog modela, a koji sledi iz prethodnih razmatranja je :

H=-1y3 3G - M)S, Sy (L1-4)
2 i m

Sumiranje se vr$i po svi ¢vorovima reSetke. Spinski operatori koji deluju na pojedinim
¢vorovima poticu od nesparenih sopstvenih momenata elektrona koji ulaze u sastav
atoma, odnosno jona ili molekula, na posmatranom ¢voru. Veli¢ina J'(fi —Mm) predstavlja
integral izmene, koji po pretpostavci zavisi samo od rastojanja izmedu ¢vorova.

PoSto se na ovom mestu razmatraju antiferomagnetici definisaéemo vrednost integrala
izmene kao

J(fi—m)

~ J'(A—m)

‘]ﬁrﬁ’

da bi baratali sa pozitivnom veli¢inom.
Relacijom (4) je definisan izotropni Hajzenbergov model, jer se pretpostavlja da veli¢ina
integrala izmene ne zavisi od pravca u prostoru. Opstiji je tzv. izotropni Hajzenbergov
model, okarakterisan Hamiltonijanom:

kod kojeg je uraCunata zavisnost integrala izmene od pravca u prostoru. Najopstiji je ovaj
slucaj, kad su sve tri vrednosti razlicite.

S

SOiN
3N

A2 5 93n SH 83 + 30 SY S + 3im S



Do sada smo smatrali da nema spoljasnjeg uticaja na sistem. Ukoliko se system nalazi u

spoljagnjem magnetnom polju H , potrebno je prosiriti osnovni Hamiltonijan. Interakciju
sa spoljasnjim poljem opisuje dobro poznati Zemanov ¢lan:

I:|Zem :_gﬂBﬁzgﬁ’
n

gde je g Landeov factor, a pug Borov magneton.

Iz gore iznesenog, jasno je da antiferomagnetik predstavlja ureden sistem.
Antiferomafnetik se sastoji od dve magnetne podreSetke (magnetnu resetku Sacinjava
periodi¢na raspodela spinova u prostoru.; magnetna elementarna c¢elija se ne mora
poklapati sa kristalografskom). Jednostavan Sematski prikaz dvodimenzionalnog
antiferomagneta je dat na slici 1.1.-1.

S S S S
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Slika 1.1.-1 Sematski prikaz dvodimenzionalnog antiferomagnetika

Ocigledno, uredenost je najveca na apsolutnoj nuli. Tada su svi spinovi jedne podreSetke
orijentisani u jednom pravcu. Obi¢no se kao referentni pravac bira z — 0sa, tako da je
magnetizacija podreSetke data kao srednja vrednost z — projekcije operatora spina. Posto
su spinovi ove dve podreSetke suprotno orijentisani, a istog su intenziteta, ukupna
magnetizacija je jednaka nuli. Kako se temperature povecava, toplotni kvanti (fononi)
intereaguju sa resetkom. Jedan fonon smanji projekciju spina na ¢voru za jedan.
Medutim, usled sila izmene, poremecaj se prenosi na susedne ¢vorove. Tako nastaje
spinski talas. Kvant energije spinskog talasa (tj. energija elementarnog pobudenja ) se
naziva magnon. Sa povecanjem temperature, magnetizacija podreSetke se smanjuje.
Konacno, na Nelovoj temperature, uredenost nestaje i antiferomagnetik prelazi u
paramagnetnu fazu.



1.2. HAMILTONIJAN KVAZI DVODIMENZIONALNIH
ANTIFEROMAGNETIKA

U nastavku ¢emo se posebno osvrnuti na jedu klasu antiferomagnetnih materijala,
tzv. kvazi dvodimenzionalnih antiferomagnetika. Re¢ je o jedinjenjima kod kojih je
dominantna interakcija izmedu najblizih suseda, unutar jedne ravni. Interakcija sa
spinovima susedne ravni je mnogo slabija (oko 10 puta). Unutar jedne ravni,
dvodimenzionalne elementarne ¢elije su kvadratne ( vidi se sa slike 1.2.-1 ; detaljniji
crtez je dat u Dodatku 1). Tipican predstavnik ove klase jedijnenja je Rbo,MnCly, ¢ija je
magnetna elementarna celija prikazana na slici 1.2.-1. Ovo jedinjenje, kao i druga dva
razmatrana u radu, ima ukupni spin S = 5/2.

Mn il

S )

Slika 1.2.-1: Magnetna elementarna celija Rb,MnCl,

Za detaljniju analizu, potrebno je da odredimo konacan oblik Hamiltonijana koji ¢emo
koristiti za konkretne proracune.

Kao §to je napomenuto, dominantna je interakcija izmedu najblizih suseda, unutar jedne
ravni. Za najblize susede, vrednost interakcije izmene je konstantna. Oznaci¢emo je sa J.
Kao $to se vidi sa slike 1.2.-1 najblizi susedi uvek poticu iz suprotne podresetke. Ove
dve podresetke oznaci¢emo sa a i b. Umesto sumiranja po svim parovima ¢vorova, zbog



aproksimacije najblizih suseda, moze se sumirati samo po c¢vorovima ( odnosno
spinovima ) jedna podreSetke. Na svaki takav ¢vor se “kaCe” njegovi najblizi susedi.
Vektor koji spaja ¢vor na mestu p sa njegovim najblizim susedima se obi¢no oznaci sa

A . Drzac¢emo se tog uobicajenog nacina oznac¢avanja. Na osnovu ovih objaSnjenja, sledi
da se hamiltonijan moze uzeti u slede¢em obliku:

H=13355@5;, ;) (1.2.-1)
p
Umesto operatora SXisY, pogodno je hamiltonijan izraziti pomocéu operatora
S* i S~ definisanih relacijama:
S*=8%+isY. (1.2.-2)

Ovi operatori imaju neposredno fizicko tumacenje ( iz kvantno mehanicke teorije

momenta impulsa, poznato je da delovanje S* i S™na stanje sa vrednoi¢u projekcije
spina S povecava, odnosno smanjuje tu vrednost za jedan.. Zato kazemo da S~ kreira

pobudenje sistema, dok ga S*anihilara ). IzraZzen pomocu ovih operatora hamiltonijan
(1.2.-1) postaje:

H=J 2;{% Ig(a)§;+z(b) +55(a)S%, ; (b) :+ ég(a)s‘;g(b)}.
2]

Radi lakSeg racunanja, izvr$icemo rotaciju b podresetke oko X — ose. Na taj nacin
dobijamo jedinstvenu osu kvantizacije duz z ose. Matrica ove transformacije je

cosa  Sina
—sina cosa |
Za oo = 180° , komponente vektora u novom sistemu su:
§% () |_ {—1 0} {SIZ(b)}
gy (b) 0 1]|SY(b)

odakle lako nalazimo ( pomocu definicionih relacija (6), uzevsi u obzir da se X
komponenta nije promenila )

10



S* (b)

‘b
§Z'(b)= —S%(b)

$™(b)
$*(b)

w>
N
Il

Znak prim u buduée nec¢emo pisati. Ako je ukljuceno spoljasnje polje, u hamiltonijan
treba dodati Zemanov ¢lan. Medutim, to nije sve. U okviru izotropnog
dvodimenzionalnog Hajzenbergovog modela nije moguée postojanje dugodometnog
uredenja, (Mermin — Vagnerova teorema) pa samim time ni magnetizacije. U
hamiltonijan je neophodno ukljuciti anizotropiju, koja omogucava postojanje
magnetizacije. Razmatrana je tzv. spinska anizotropija ua z — pravcu. Anizotropija je
oznacena sa 1 . Konacan oblik hamiltonijana glasi:

H=J 2;{% Ig(a)égd(b) +§,g(a)s”/;+j(b) :—;7 §§(a)§g+1(b)} -
2]

- gugHY, $(a) - S20)
p

Ovaj hamiltonijan ¢e biti koriS¢en za odredivanje spektra elementarnih ekscitacija,
Nelove temperature i magnetizacije posmatranih jedinjenja.

11



1.3. SPEKTAR ELEMENTARNIH EKSCITACIA

Za analizu sistema koristimo ranije dobijen hamiltonijan:

H=J z§{% Ig(a)égg(b) + é;(a)élgg(b) :— nSAé(a)SA/EHZ(b)}—

hoYl

) (1.3.-1)
~gugHy, $5@ - Si) |
P

Da bismo odredili spektar elementarnih ekscitacija u sistemu, koristi¢cemo dve Grinove
funkcije:

Gam = (S (@)ISR()) T g = (S7 D)IS (@) (1.3-2)
kao i dve Grinove funkcije za odgovarajuce adjungovane operatore, tj.
Gin = (S@ISa@) 1 Tip =S5 0)ISH(@)). (1.3-3)

Indeksi fi i mse ovde odnose na odredenu ravan. Jednadine koje zadovoljavaju gore

navedene Grinove funkcije u energetskoj reprezentaciji glase ( postupak kojim se dolazi
do ovde koriS¢enih jednacina, kao i naCin formiranja Grinovih funkcija detaljnije je
razmatran u Dodatku 2):

EGm =5 Br@.85@ ) + (187 @ F NS5 @)
(1.3.-4)

Efim = - Br©.85@) ) + <1550 A TS5 @)

Za izraCunavanje odgovaraju¢ih komutatora koristimo poznata pravila iz kvantno —
mehanickog tretmana momenta impulsa:

b:@.820) = 782@) 6, b 61

b:@. $:0) = 282@)6, v 60 .

12



Jer operatori S(a) i S(b)deluju na razli¢itim podresetkama. Primenom ovih pravila na
sistem jednacina (1.3.-4) dobijamo:

QLIEESD R HOBHOSTORS HORHOR-RIOR
A
S

P
—ngzlé( 82825 (b) —guBHzl (a),$3(a)+ S3(b) =
Y3}
1 = 2+ Wi
=39T 220, 8 )sm(b)—wg§ op S @S2, ()
Qg HS (5.5 S5 (@)

p
odnosno, posle ukidanja suma Kronekerovim simbolima, kona¢no dobijamo:

I (a),H = st (@S, ;(b) +7nJ zsw(b)ég(a) +gugHSI (@) . (1.3.-5)
Zamenjujudi u jednacinu za Gy, dobijamo:

EGam = —2<s (8)) Srm +JZ<<S (@55, ; 0)1S5 @) +
°r (1.3.-6)
+73 Y« Sk, 5 (0)Sk (a)lsm(a)»+gﬂBH<<sﬁ(a>|ér%<a>>>.
A

Ostalo je jo$ da se nade vrednost komutatora [§,§ (), H]. Zbog lakseg racunanja,
hamiltonijan prepisujemo u slede¢em obliku:

H:JZ§{%I (b)Sp+/1(a)+SA;(b)Sﬂ+i(a)_ nSt (b)sw(a)}—
2]

D

(1.3.-7)
—guBHzép(a) $t(b) |

Izmena u odnosu na Hamiltonijan iz (1) se sastoji u sledecem. Naime, u (1.3.-1) smo
sumirali po svim ¢vorovima podreSetke a, sparivaju¢i ¢vorove iz podresetke b kao
najblize susede sa odgovaraju¢im ¢vorovima iz prve podresetke. U jednacini (1.3.-7) smo
samo obrnuli brojanje ¢vorova. Kao »osnovne« posmatramo ¢vorove podreSetke b, preko
kojih se vrdi sumiranje. Cvorove podreietke a »kacimo« kao najblize susede na &vorove
podresetke b. Time je racun pojednostavljen i dobijamo:
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For-2ins fosios @ Fesos;; @ 3
p A
132l sies @ sunns koS- 5o -
5 A

:_%J;§ 8,5 SE(0)S?, 1 (a) - T X 5Sa(0)S%, 5 ()
Y2l

p
—gﬂBHz(—ﬁﬁ,ﬁﬁg(a)),
p
ili kona¢no:
b8 =-uxs20) )35,7@ I TS OS] @ + guaHSIB). (139

A

Na sli¢an nacin nalazimo jednacinu za drugu Grinovu funkciju /5q:

Elqm =—JZ<<S F(0) Sy, (@157 (2)) —7I TSk, (a) S5 (0)1S5(2)))
pi (1.3.-9)

+ g ug HUSE () 1S5 (a)).

Cilj ovog postupka je da se odredi zavisnost elementarnih pobudenja od talasnog vektora.
Za tu svrhu je potrebno, kako je pokazano u Dodatku 2, izvrSiti prostorni Furije
transform. Medutim, pre toga moramo dekuplovati vise Grinove funkcije koje se
pojavljuju u (1.3.-8) i (1.3.-9).

Grinove funkcije viseg reda dekuplujemo Tjablikovom aproksimacijom:

S

Sl

1S ) = (SEX(SFISH . (1.3.-10)

SN

«S

Ovaj rezultat primenjujemo na Grinove funkcije iz (1.3.-6). Tako dobijamo:

(S (a)S7, 5 015 (@) = (SF@X( Sy, ; (B)ISH(a)) =
= <Sﬁ(a)>Fﬁ+/{,m :
odnosno
(SE, 5 (0)SH (@IS @) = (S, 7 (0)X(Sq ()1S5 (a)) =
= (SZ,7(0)Grm -
Naga sledeéa pretpostavka je da zbog translatorne invarijantnosti kristala, srednja

vrednost operatora z — komponente spina ne zavisi od poloZaja ¢vora. Znaci, imamo da
je:
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(SZ(a))y = (S*(a)),

kao i :

> Sk, (@) =2(5%(a)).
A
Sve ovo vodi na sledecu jednacinu za Gy,

EGhm = Ziz<é2(a)>5ﬁm +3(ST@YY ;5 o+ 1 Z(S2(0)) Gy +
v 1 !

(1.3.-11)
+ g 4 HGpp .
Sli¢nim postupkom dolazimo do uproS¢ene jednacine za /5 :
Elmm = —J (SO)X Gy, zm— 73 2(S7 (@) i +
i (1.3.-12)

+QugHIGm.

Sada moZemo primeniti prostorni Furije transform (detaljnije obraden u Dodatku 1):

Ovde je IZ,, dvodimenzionalni talasni vector, a N, broj ¢vorova u jednoj podresetci
(podrazumeva se jedan sloj trodimenzionalne reSetke, u duhu kvazi dvodimenzionalne

aproksimacije). U nastavku ¢e, zbog jednostavnosti biti koriS¢ene oznake kK i N, bez
bojazni da ¢e doci do zabune. Pogledajmo posebno ¢lanove u kojima se vrsi sumiranje po
najblizim susedima. Recimo:

1 ik (A+-m 1 ik (fi—m ik 4
Zrﬁ+ _Ym — Z_Zl—vlz el (n+ m) — _Z]—vlz el (n m) Z el —
A A N k N k A
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Nakon Furije transforma sistem jednacina (1.3.-11) i (1.3.-12) dobija sledeci oblik:

(E—1)G; —J 2y (S2 @)1 :§2<é2(a)>,

(1.3.-13)
Jzy(S*(b))Gy + (E—&,) I =0,
gde su uvedene sledece oznake:
& =nJ2(S? (b)) + g ug H (13.-14)

g =ndz(S*(@) - gugH

Sistem jednacina (1.3.-13) je nehomogen. Njegovo reSenje se moZe na¢i pomocu
Kramerovog pravila :

Af
kAT Tk A

®
Il
|
~
Il

Ovde je A determinanta sistema, data sa:

_ | E-& —($*(a)) (k)
(S (b)) I(K) E+ep |
dok su:
[ A _/&z "
A = 27257 @) (8% (@) (K)
O E + 82
i
i {1z
A[_ _ E - &1 52 <S (a)>
—(S*(a))J(k) 0
gde je
Jk)=Jzy,
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Kako je pokazano u Dodatku 2, energija elementarnih ekscitacija sistema je odredena
singularitetima Grinove funkcije. Odmah vidimo da je za to potrebno da determinanta
sistema bude jednaka nuli.

Razvijanjem determinante sistema, dolazimo do jedne kvadratne jednacine:

E2—E(s1- &) - a6, + I2(K)(S*(@XS* (D)),

¢ija su reSenja

_1 —— <
Euo K= &1 - 22 £ - 5,7 + 45y ~422 (RS @XS7 D) .
ili, posto je
C -5 +hdaa=C€+e,

mozemo napisati:

Eyp (K)= %(gl — & iJel +e, 2 —4] 2(E)<§Z(a)><§z(b)>j. (1.3.-152)

Sli¢nim postupkom za adjungovane Grinove funkcije dobijamo:

Eq/ (E):—%(gl N PR —4J2(E)<§Z(a)><§2(b)>)(1.3.-15b)

Iz poslednja dva izraza za energije vidi se da na temperaturi razlicitoj od nule u prisustvu
spoljasnjeg magnetnog polja postoje Cetiri razliCite energije, dok u odsustvu polja postoje
dve, dvostruko degenerisane energije (na apsolutnoj nuli, u prisustvu polja imamo dve
razlicite energije, a u odsustvu polja jednu degenerisanu.). U ovom radu mi ¢emo
definisati dve pozitivne energije. U jednacini (1.3.15a) zadrZza¢emo granu sa pozitivnim

znakom (E,(K)), a u jednagini (1.3.15b) zadrzaéemo granu sa negativnim znakom ispred

korena (E, (k)). U odsustvu spoljasnjeg magnetnog polja, usled translatorne
invarijantnosti, srednje magnetizacije kod obe pod resetke su jednake:

(S*(a)) =(S* (b)) = (S?).

Takode, u tom slu¢aju je, na osnovu (1.3.-15)

g =&, =¢=Inz(S?),

17



te je determinanta sistema A=E?—E?(k), dok je energija elementarnih ekscitacija data
jednacinom

E(IZ) _ \/82 _JZ(R’) (S7)? = \/\]2772 22 (ST )2 22 7212 (572,
odnosno, konacno:
E(k) = 3 z (Sn* - 72 . (1.3.-16)

Ovim je zavrsen jedan deo zadatka. Dobijen je spektar elementarnih ekscitacija sistema u
odsustvu spaljaSnjeg magnetnog polja. Ova jednacina ¢e kasnije biti koriS¢ena za
odredivanje Nelove temperature, kao i kod nalazenja magnetizacije u podresetkama.

Sada je potrebno odrediti Grinovu funkciju. Za tu svrhu, napisacemo
determinantu sistema u slede¢em obliku :

A=(E-E)(E-Ey)=(E-E)E+E),
zato §to je E1=-Ep, E, = E(IZ) . Lako se moze dobiti da je:
Ag = =—2(S7)(E+5y),
27

Sto znaci da je Furijeova komponenta Grinove funkcije data sa:

o - 2 (SH) (E + &)
‘27 (E - EK)E + E(K)

U Dodatku 2 je pokazano kako se preko Grinove funkcije moze izraziti srednja vrednost
proizvoda operatora. Da bi iskoristili tu relaciju, potrebno je malo transformisati G .U

tom smislu faktorizovaé¢emo izraz

E+e, A B
(E-E)(E+E) (E-E) (E+E)

Ukoliko saberemo gornja dva razlomka, dobi¢emo:

E+e :E(A+B)+ E,(A-B)
(E-E)(E+E) (E-E)E+E)

18



odakle dobijamo sistem za odredivanje A i B:

A+B=1
El(A—B) =&y .
Iz njega lako dobijamo:
A= E1+€1 B— El_gl'
2E, 2E,;

Sada smo sveli Furije komponentu Grinove funkcije na zeljeni oblik:

Gk_=L<éZ> Eiva Bi-al

Odavde mozemo naci odgovarajuéu korelacionu funkciju (videti Dodatak 2):

R o2y 1 B +e B, -5
<Srﬁ(a) Sﬁ (a)>|z _2<S >2E1 {eEllg —1+ e—El/Q -1 !
ili, kako je

Ei —&
= Eme) -
~E/0 _4 eE10 4

dobija se kona¢no

A A [ 1 8 E _8
S=(a) ST (a)); = 2(S*y{— 1 = =1L
(Sm(@) Sq (@Y = 2( >{E1eE1/9—1 2E,

Vracanjem Furije transforma, za i = M, nalazimo traZzenu srednju vrednodt proizvoda
operatora:

(S7(a) S*(a)) = 2(S*)Ps(T), (1.3-17)
gde smo definisali:
_lgla 1 _BE-& i
Ps(T) = N %{El E10 2E, } (1.3.-18)
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Rezultat (1.3.-17) omogucava da se primenom Kalenovog metoda, za slucaj proizvoljnog
spina S, izracuna magnetizacija podresetki:

(S +Ps (T))(AL+ Ps (T)*5™ +(1+S +Ps (T))(Ps (T))*°*

<S > = (1+ PS (T))ZS+1 _ (PS (-I-))25+1

(1.3.-19)

Medutim, nama je vrednost srednje magnetizacije “sakrivena” u funkciji Ps(T ) preko
E; i &. Zato prvo nalazimo magnetizaciju na apsolutnoj nuli. Za T = 0K, imaju¢i u vidu
da je za posmatrana jedinjenja S = 5/2,funkcija iz (1.3.-18) se svodi na

Da bi odredili Pg(0) potrebno je sa sume preci na integral, po pravilu koje je objasnjeno
u Dodatku 1.

1 1 1% 7 & 1
0 = = - b= Sl fdy 22— - =t o=
R0 = N {2 E, } nzI Iy{z E, 2}

= L Tox o 40 J (SY -1

ﬂo Jysnusm/ 2

U gornji integral smo zamenili ranije nadeno E; i & . U Dodatku 1 je izracunata i
geometrijska konstanta. Imajuci u vidu da je X = a ke i y = a ky, gornji integral postaje:

1% " /2 1
R,(0) = — [dx [dy 7 — - (1.3.-20)
T 9 0 \/ 2 ( X yj 2
7" - |cos, cos

U jednacini (1.3.-20) figuriSe jo$ jedna nepoznata veli¢ina, vrednost anizotropije 1, pa se
date jednaCine moraju reSavati numericki. Oslanjaju¢i se na prethodne rezultate,
uzimamo za pocetak iznos n = 1+0.005. Sa ovom vredno$¢u konstante anizotropije,
brojna vrednost integrala je

R,,(0) = 0.166834.

Kombinuju¢i ovo sa jednac¢inom (1.3.-19) dobijamo vrednost magnetizacije
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(S%yy = 2.33.

Ova vrednost ¢e se koristiti u nastavku.

Sa druge strane, kada se temperature priblizava Nelovoj, magnetizacija tezi nuli. Tada
energija elementarnih ekscitacija postaje veoma mala, pa se eksponencijalna funkcija u
jednacini (18) moze razviti u red.

1 &1 1 & QN &1
P ==yt g2l gL
5(Tn) N%{E11+ E, /0y -1 2E, } %Ef

Zamenom E; i g u gornju aproksimaciju se dolazi do:

Ps(Tn) = —C. (1.3.-21)

c-lty 7 (1.3.-22)
N %

Iz (1.3.-21) vidimo da je Pg(Ty) o< 1/<§ 2y, §to znaéi da Ps veoma raste kako se material
priblizava Nelovoj temperaturi. To mozemo iskoristiti da razvijemo (19) po (Pg)'1 :

S(S+1) 1

SZy =~ .
R ()

(1.3.-23)

U slucaju izotropnih 2 — D antiferomagnetika, koeficijent C divergira. 1z (1.3.-21) i
(1.3.-22) vidimo da u tom slucaju ne moze postojati magnetizacija. Ovaj rezultat je u
skladu sa Mermin — VVagnerovom teoremom.

Na kraju ovog dela, napisatemo izraz za Nelovu temperaturu, koji sledi iz jednacina
(1.3.-21) i (1.3.-23) :

_S(s+Dzd

1.3.-24
3kg C ( )

TN

Ovaj rezultat ¢e kasnije biti koriS¢en pri numeri¢koj analizi Nelove temperature za
posmatrana jedinjenja.
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2. NUMERICKA ANALIZA MAGNETNIH SVOJSTAVA
KVAZIDVODIMENZIONALNIH ANTIFEROMAGNETIKA

Najpre ¢emo odrediti Nelovu temperaturu za navedenu klasu jedinjenja za koju
postoje eksperimentalni podaci. Nelovu temperaturu ra¢unamo po formuli (24) iz
prethodnog odeljka. U toj formuli giguriSu dve nepoznate veli¢ine: veli¢ina anizotropije
n (koja ulazi u izraz za Ty preko C ) i interakcija izmene J. Njih mozemo odrediti
pomocu disperzione relacije, koriste¢i eksperimentalne podatake o zavisnosti energije
elementarnih pobudenja od talasnog broja. Neke formule dobijene u prethodnom odeljku,
a koje ¢e biti koris¢ene dalje, na jednom mestu:

_S(S+1) 2] )
Ty = BETRr (2.0.-1)
1
== (2.0.-2)
Nle: —7|g
E(K) = Jz(S*)n® —y¢ . (2.0.-3)

Kakos u sva merenja ekscitacija vr§ena na veoma niskim temperaturama, opravdano je
koriS¢enje aproksimacije:

(§%) =(§?), = 2.33. (2.0.-4)

Koeficijent C zavisi od konkretne vrednosti anizotropije. Da bi se on mogao odrediti,
potrebno je preéi na integral, po ve¢ koriséenom pravilu:

n -7
T oz (2.0.-5)
-1 Idx jdy 7
7 2 X Y2
0 0 - (COSECOSE)

U eksperimentima je, razli¢itim tehnikama, merena zavisnost energije elementarnih
ekscitacija od vrednosti k. Na primer, za RoMnCl,; I MAMC (tj (CH3NH3), MnCl, ),
kori$¢ena je tehnika neelastinog rasejavanja neutrona za [Ky,0,0] pravac. To znaci da je
pravac prostiranja elementarni ekscitacija ( magnona) unutar jednog posmatranog sloja,
odnosno ravni u k prostoru. Jedna takva zavisnost je skicirana nize. Da bismo odredili
nepoznate veliCine, integral izmene i anizotropiju, koji ulaze u izraz za Ty, izabraéemo
dve tacke sa eksperimentalno dobijenog grafika. Mi c¢emo posebno Koristiti
eksperimentalne vrednosti energije za talasni vektor ky = 0, i kyx = m /2. Oznaci¢emo ove
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energije sa Eq 1 E1, respektivno. Kako se talasni vektor magnona duz ks pravca menja od
Odo 7 /a, aky=0, zbog toga se vrednost za yx pojednostavljuje:

aky

Y¢ —> cos

Koriste¢i pomenute dve tacke, kao i disperzionu relaciju (2.0-3), moguce je odrediti
vrednost integrala izmene i veli¢inu anizotropije.

0 fox ml2
Slika3.0.- 1. odredivanje Eq | E;

Ako rasposemo (3.0.-3) za pomenute dve vrednosti talasnog vektora, dobijamo slede¢i
sistem od dve jednadine:

Eo =2J(S%) g1+ x)?% -1 (2.0.-6)

E, =2J(S%) o1+ x)? . (2.0.-77)

Ovde smo uveli slede¢u oznaku:



Velic¢ina x predstavlja odstupanje od izotropije.
Ako podelimo (3.0.-6) sa (3.0.7) dobi¢emo

Ep J(1+x)2 -1

E, (1+x)

Odavde je lako naci X :
=Lt g (2.0.-8)
2
E;

kaoiJ:

J= E} B (2.0.-9)

4(S%y,1+x

Koriste¢i jednacine (2.0.-8) i (2.0.-9), moZemo na osnovu eksperimentalnih podataka za
zavisnost energije elementarnih pobudenja od talasnog vektora, odrediti samousaglaseno,
u okviru ovde izloZene teorije, odrediti integral izmene i spinsku anizotropiju. Sa tako
izraCunatim vrednostima navedenih parametara mozemo izracunati i Nelove temperature
za navedena jedinjenja, i rezultate uporediri sa eksperimentalnim vrednostima za Nelovu
temperaturu za posmatrana jedinjenja.
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2.1.NELOVA TEMPERATURA | MAGNETIZACIJA ZA Rb;MnCl,

Na bazi opisane procedure, odredili smo Nelovu temperaturu za Rb,;MnCly,
Rezultati merenja ( preuzeti iz [6] ), prikazani su na grafiku:

redukovani talasni vektor

£.0.0]
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5
1 T T 1T T 1T 1T 1
80 R2MnCl4 , 80

T=28K

t 60 60 5
L o
o D
D 40 0 %
> ®
()

20 20

| | | |

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5
redukovani talasni vektor
[£,0,0]
Slika 2.1.-1: Energija elementarnih ekscitacija u funkciji
talasnog vektora za Rbo,MnCl, priT=8K ;& = a2kx
T

Izborom Ey i E; u jednacine (2.0.-8) i (2.0.9) sa gornjeg grafika, kona¢no dobijamo J i X,
kao iodgovaraju¢e Ty za dato jedinjenje. Rezultati numeric¢kih kalkulacija dati su u
sledecoj tabeli

Tabela 2.1.-1: Izracunate vrednosti parametara i eksperimentalne vrednosti za

szMnC|4
Eo[cm™] |Ei[cm™] X JIK] C TN [K] | TP K]
5.22 80.0 0.00214 12.29 2.61674 54.93 56
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Iz tabele se vidi dobro slaganje teorijske i eksperimentalne vrednosti za Nelovu
temperaturu. Na bazi teorijski dobijenih vrednosti za x i J, moguce je pomocu jednaéine
(1.3.-19) odrediti temperatursku zavisnost magnetizacije.

2.33
) Ro2MnCla
<S>
1
Tx
0
0 10 20 30 40 50 56

T[K]
Slika 2.1-2 :Temperaturska zavisnost magnetizacije

Kao $to je o¢ekivano, magnetizacija opada sa temperaturom, od maksimalne na T = 0K,
do i8¢ezavajuce na Nelovoj temperaturi.
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2.2.NELOVA TRMPERATURA | MAGNETIZACIUA ZA MAMC -D

Analogno prethodnom slucaju, koristimo eksperimentalne rezultate sa donjeg
grafika (' koji su ponovo preuzeti iz [6] ), za odredivanje Ty X i J:

redukovani talasni vektor

[£,0,0]
0 01 02 03 04 05
| | [ [ [ [ | [ [
MAMC - D
80 T=85K 60

energija [cm']
energija [cm']

| | | | | | | | |

0 0.1 0.2 0.3 0.4
redukovani talasni vektor
[£,0,0]

0.5

Slika 2.2.-1: Energija elementarnih ekscitacija u funkciji

: k
talasnog vektoraza MAMC —D priT=85K ;¢ = Ax

T

Tu je i tabela koja prikazuje rezultate proracuna i poredi ih sa eksperimentalno
odredenom vrednoscu:

Tabela 2.2.-1: Izracunate vrednosti parametara i eksperimentalne vrednosti za

MAMC - D
Eo[cm™] |Ei[cm™] X JIK] C TN [K] | TP K]
3.48 67.0 0.001352 10.3 2.763 43.6 453
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Pored ocigledno dobrog slaganja izracunate Nelove

temperature, dobijena je lepa
zavisnost magnetizacije od temperature.

233
, MAMC - D
<S>
]
Tx
0
0 10 20 30 40 50 56

T[K]

Slika 2.2-2 :Temperaturska zavisnost magnetizacije

S obzirom da magnetizacija ulazi u izraz za energiju ( videti (1.3.-19)), za ocekivati je da
1 energija elementarnih ekscitacije ima sli¢no temperatursko ponaSanje.
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2.3.NELOVA TEMPERATURA | MAGNETIZACIJA ZA Rb;MnF4

Po tre¢i put ponavljamo istu proceduru. U ovom slucaju, rezultati merenja su

preuzeti iz reference [7]. Na slici 2.2.-1 je prikazan spektar elementarnih ekscitacija za
Rb,MnF,4. On ¢e nam posluziti prilikom numerickih proracuna.

redukovani talasni vektor

[£,0,0]
0 01 02 03 04 05
[ | | | [ | | | |
Rb2MnFa
8 = 45K 2

energija [ meV |
energija [ meV |

| | | | I I | I |

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5
redukovani talasni vektor
[£,0,0]

Slika 2.2.-1: Energija elementarnih ekscitacija u funkciji

. ak
talasnog vektora za Rbp,MnF, priT=45K ;& = =X

T

Konacno, rezultati numerickih kalkulacija su dati u sledecoj tabeli .

Tabela 3: Izracunate vrednosti parametara | eksperimentalne vrednosti za Rb,MnF,

Eo [ meV ]

E; [ meV]

X

JIK]

C

TNth [K]

TNE'Xp [K]

0.63

6.3

0.005037

7.80

2.34

38.86

38.4
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Slaganje teorijske vrednosti sa eksperimentalnom je u ovom sluéaju jo§ bolje nego u

prethodna dva. Sli¢no vazi i za temperatursku zavisnost magnetizacije, kao $to se vidi na
priloZenom grafiku:

233

: Rb2MnF4

<S>

Tn
0 10 20 30 40 50 56
T[K]

Slika 2.3-2 :Temperaturska zavisnost magnetizacije

Kako se naSe izraCunate kritine temperature za navedena jedinjenja dobro slazu sa
odgovaraju¢im eksperimentalnim vrednostima to jasno ukazuje na ¢injenicu da je nas$
teorijski pristup opravdan, §to istovremeno predstavlja i potvrdu ispravnosti navedenog
modela koji je koriS¢en za opis magnetnih svojstava navedenih jedinjenja.
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ZAKLJUCAK

Jedinjenja, Rbo,MnF,4, RboMnCl; i MAMC - D, koja smo razmatrali u ovom radu
poslednjih decenija eu veoma aktivno eksperimentalno izuc¢avana. Takode, pravljeni su i
odgovarajuci teorijski modeli za ova jedinjenja. Ova teorijska istrazivanja su uglavnom
bila bazirana na standardnom Hajzenbergovom modelu. U nekim od njih anizotropija je
uzimana u obzir preko ¢lana u hamiltonijanu koji je predstavljao dipol-dipol interakciju.
Ovaj c¢lan je dovodio do veoma komplikovanih i dugackih matematickih racuna.
Medutim i pored toga, teorijski dobijene vrednosti za Nelove temperature se nisu dobro
slagale sa eksperimentalno dobijenim vrednostima. Osim toga, ovi teorijski prilazi su
uglavnom bazirani na bozonskom prilazu i na kvadratnoj aproksimaciji (spin — talasna
aproksimacija). S obzirom da je ova aproksimacija opravdana na niskim temperaturama,
jasno je da su i odgovarajue raCunate temperature prelaza pokazale loSe slaganje sa
eksperimentalno dobijenim vrednostima.

U radu je razmatran kvazi — dvodimenzionalni antiferomagnetik sa proizvoljnim
spinom S, u okviru spinskog formalizma. Metodom spinskih Grinovih funkcija je
odreden spektar elementarnih ekscitacija u sistemu. Zatim je nadena kritiéna temperatura
i vrednost magnetizacija za podresetke.

Rezultati teorijske analize su primenjeni na konkretna jedinjenja RboMnF,,
Rb,MnCl; i MAMC — D. Sva jedinjenja imaju spin S = 5/2. Na bazi eksperimentalnih
podataka, u okviru ovog prilaza su najpre odredeni parametri modela (spinska
anizotropija 7 i integral izmene J). Na osnovu tako izracunatih vrednost za parametre,

odredene su Nelove temperature za data jedinjenja, kao i magnetizacija podreSetki. Treba
istaci da je u okviru sprovedenog teorijskog prilaza dobijeno veoma dobro smo slaganje
izmedu izraCunatih i eksperimentalno izmerenih vrednosti za Nelovu temperaturu. Ovo
jasno ukazuje da je Hajzenbergov model sa spinskom anizotropijom veoma dobar za opis
ovih sistema. Takode, opravdana je Ccinjenica tretirati ove sisteme kao skoro
dvodimenzionalne, iako su oni naravno trodimenzionalne strukture. Medutim, njihova
magnetna svojstva se mogu tretirati kao da su skoro dvodimenzionalni.

31



DODATAK 1

U tekstu je kori$é¢eno pravilo po kome se sa sume u Kk - prostoru prelazi na integral. Ovde

¢e ukratko biti pokazano kako se do njega doslo. Takode, bi¢e izracunata geometrijski

faktor y. .Na kraju, bi¢e malo re€i o prostornom Furije transformu, koriS¢enom u tekstu.
I

Ranije je napomenuto da ova grupa jedinjenja ima slojevitu strukturu, pri ¢emu se svaki
sloj sastoji od dve kvadratne podresetke, sa medusobno suprotno orijentisanim spinovima
(“gore” 1 “dole”), kao §to je prikazano na sledecoj ilustraciji

s b b b

Mﬂ

.

Al

a

A3

A4

il

\/

N

a

?

7

llustracija D1.1 Dvodimenziona resetka
Osenceni i neosenceni kruzici simbolisu dve podresetke

Kako date strukture posmatramo kao dvodimenzionalne, postoje dva bazisna vektora:
élzaél, 52 =aé2 .

Bazisni vektori recipro¢ne resetke by i b, su odredeni uslovom:

élbj =27Z'5ij,i,j=1,2

Zbog toga vektore reciprocne resetke trazZimo u vidu linearne kombinacije:
by =vi € +vy € , Dy=1 €+, €

Resenje gornjeg sistema, koje se relativno lako nalazi je
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~ 27 - 27
b=—¢&, b,=—¢&
L=y o 2= %

| Briluenova zona je u stvari Vigner — Zajcova primitivna ¢elija u reciprocnoj resetki.
Kao sto se vidi na ilustraciji D2.2, to je kvadrat ivice 2 &t /a (osenCena oblast).

o o

b2
nt/a
—rt/a n/a
e & — @
bi
—n/a

- . .

llustracija D2.2 | Briluenova zona

Osnovno pravilo po kome se sa sume u dvodimenzionalnom k - prostoru prelazi na
integral glasi:

~ v rla zla
Zf(k,,):(zﬂz jdkxu jdky" f(ky Ky ),
I(II

—-rla -rla

gde je V »zapremina« podresetke u direktnom prostoru (V = Vo N = a? Ny, N, je broj
¢vorova u podreSetki.). Uvodenjem novih promenjivih a ky = x 1 a ky =, dolazimo do
sledeceg rezultata (funkcija f je simetri¢na u I Briluenovoj zoni.)

1
2

T

1 ~
— N f(k,) =
Nzkz (ki)

?dx?dy f(x,y).
0 0
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Sto se ti¢e geometrijskog faktora, on je definisan felacijom:

elk/l’

N |~
AAM

gde suma ide po najblizim susedima, a z je upravo broj najblizih suseda (z = 4). Sa
il.D2.1 mozemo procitati vektore koji povezuju centralni jon sa njegovim najblizim
susedima. To su slede¢i vektori:

Iy = E(el +65), Ay =~ (-6 +6,),
- a,. . o
A3 =—E(91 +6), A4 = - (6 - €)

Odavde lako nalazimo odgovarajuce skalarne proizvode:

-~ a -~ a
4k :E(kx +Ky), Ao Ky = E(_kx +Ky)

- a o a
A3k =_E(kx+ky) , Ag Ky =E(kx—ky),

Koje potom zamenjujemo u izraz za y :
I

% =%[exp{i%(kx " ky)}+exp{i%(—kx " ky)}+exp{—i%(kx + ky)}+exp{i%(kx - ky)}j=
1
= (cos%(kX +ky) + (:os%(kX —ky)],

odnosno:

Polozaji ¢vorova u kristalnoj reSetci cu odredeni vektorom fi, koji uzima diskretne
vrednosti:

fi=neai +n,bj+ n,ck,n,— celi brojevi, o =x,y,z.

Takode, komponente talasnog vektora imaju diskretan spektar:
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Sto je posledica periodi¢nih grani¢nih uslova ([2], [3]). Ovim se postize dosta pogodnosti
prilikom ra¢unanja. Recimo, lako se pokazuje:

e Do Ng L e KM o NGy (D1.1)
n k

Ovde N oznacava ukupan broj ¢vorova u resetki. Ukoliko neka veli¢ina zavisi samo od
rastojanja izmedu ¢vorova, moguce je uvesti njen Furije transform:

1A — M) =

L sigyeika-m | (DL.2)
N ¢

Ukoliko obe strane jednagine (D1.2) pomnozimi sa e /9 (" ~™ j prosumiramo po i — M,
iskoristivsi (D1.1), dobijamo relaciju:

IK)= 3 I(fi—m)e K@-m

koja je koriS¢ena u tekstu

35



DODATAK 2

U aproksimaciji linearnog odziva ( videti [1] ), srednja vrednost veli¢ine A se izrazava
preko zbira srednje vrednosti uzete po ravnoteznom ansamblu i popravke, koja zavisi od
perturbacije. Ta popravka se racuna preko Grinove funkcije. Sama Grinova funkcija je
definisana kao:

or.rt)=oet) ( hE08 ) =«ArnIBEn)  ©2

Operator B se odnosi na vremenski zavisnu perturbaciju, a operator A predstavlja fizicku
veli¢inu A. Oba operatora su u slici interakcije, a srednja vrednost njihovog komutatora je
uzeta po ravnoteznom ansamblu. Veli¢ina Ot —t") je tzv Hevisajdova step funkcija.

Ukoliko je sredina prostorno homogena, a operatori A i B u Sredingerovoj slici ne
zavise eksplicitno od vremena, kao argumenti Grinove funkcije pojavljuju se samo t —t" i
r —r'. U tom slucaju, Grinovu funkciju mozemo zapisati kao:

GF—Ft—t)=0(t —t) P (F—F t—t) =, (F-F',t-t") (D2.2)
pri ¢emu smo uveli tzv. korelacione funkcije:
3 (F =T t=1)=(A (F,0) B, (F,1))
(D2.3)
I, (F—T't —t')=<é, (F'.t) A, (F,.t)>0.

Korelacione funkcije ra¢uamo u kanonickom ansamblu pomocu odgovarajuéeg
statistiCkog operatora

—Qlexp 3H, /6 .

Ovde je H, neperturbovani hamiltonijan, a 6 = ks T . Svojstvena stanja i svojstvene
vrednosti ovog hamiltonijana oznaci¢emo sa | n ) i E, . Znamo slede¢u vezu:

——H,t'

B(F')e *

Analogna relacija vazi za operator A, (veli¢ina bez indeksa, tj B(F') je Sredingerov
operator). Imajuéi sve ovo u vidu, izraz za korelacionu funkciju postaje:

= = ’ S AN A (v Ao
Jpa(F—Ft—t) =Sp B (F.) A (F.1) py
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= Q‘12<n|e% U B(r) gt gn ! A(T) e ~iHat e‘H°/9|n>.

Sad ¢emo iskoristiti umetanje jedini¢nog operatora i svojstveni problem nepertubovanog
hamiltonijana. Na taj nacin dolazimo do sledeceg rezultata:

Jgat—t) = Q13 3 (n[B/m)(m|Alnye ) g En/0 (D2.4)

pri ¢emu je

frekvenca prelaska izmedu stanja | n ) i | m ). Radi preglednijeg pisanja dalje nece biti
naglaSavana zavisnost korelacionih i Grinovih funkcija od prostornih koordinata. Za
nastavak analize, potrebno je da izvr§imo Furije transform :

1 ’ ot
JBA(a)):ZIdre' Jga(7) (D2.5)

pisuci krace t —t" = 1. Zamena (D1.5) u (D1.4) daje

Jor(@) = QT ZZ(n|Blm)(m|An) e &7 fare”

g.
Jea(@) = Q3 (n|BIm)m|An) e B¢ 5(0-Qy). (D2.6)

Pre nego §to utvrdimo smisao upravo dobijene relacije, naCemo vezu izmedu Jag i Jga.
Trag proizvoda operatora je invarijantan u odnosu na njihovu cikli¢nu permutaciju pa
mozemo pisati

5 o~ A A 1 Aa 5 o—Hol0 A
Jas = SP A By A, FSp B Ao A FQ X (n[Bie ' Arln)
n
odnosno, ako opet iskoristimo umetanje jedini¢nog operatora

(D) = QLR X (n[Bjm)(m|Alnye” T ¢~En/O (D2.7)
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U jednacini (D2.7) figurise En, a U jednacini (D2.4) to je E,. Zato piSemo

“En _—En En _En_-E Quml

0 0 0 0 0 0

Znaci da je
_ A A -iQy T _ Q110
Jas(@) = QLTS (n[Bm)(m|Aln)e " eEn/0g .
nm

Zbog prisustva ¢ - funkcije nalazimo slede¢u vezu izmedu Jag i Jga :
Ipe (@) = Jpa(@)e’? . (D2.8)

Jo$ jedna vazna posledica prisustva 6 - funkcije u izrazu (D2.6) i analognom za Jag je ta
Sto Furije transform korelacionih funkcija, pa samim tim i Grinova funkcija u energijskoj
reprezentaciji, postaju beskonacne kada je ® = Q, n .Kako su V Q, , energije koje
odgovaraju prelazu sistema iz stanja | m ) u stanje | n ), mozemo zakljuciti da singulariteti
Grinovih funkcija u kompleksnoj ravni daju energije elementarnih ekscitacija sistema.
Preko Grinove funkcije moguée je izraziti srednju vrednost proizvoda operatora.
Definisimo prvo Furije transform za samu Grinovu funkciju:

17 i 1% i
Gps(@) = —— [dGpg(r)e'”" = = [dr(Ipg(r)-Jpa(r))O()e'”".  (D2.9)

27r_oo 272'_00

Dalje imamo
Japrea(7) = IdQe_iQT Jap/Ba(Q)

pa (D1.9) postaje

G g (@) :Zi de(eh“”" ~1)J;pA(Q) jdre“@—w)f. (D2.10)

T
—0 0

U jednacini (D2.10) je iskoriS¢ena veza (D2.8) izmedu korelacionih gunkcija, a donja
granica integrala po t je promenjena zbog step — funkcije. U tom integralu se javlja

problem gornje granice. Taj problem se moze prevazi¢i tako S$to se u eksponent doda
jedan sabirak - 1, takav da n—0. Znaci:
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dre” i(Q- w)T_“m dre” i(Q- a))T_I im i
I n—0 6[ n—0 @~ Q +”7

Zamenom dobijamo:

Jea(@) ("7 -1)
0—-—Q+in

Gas (@+in) = |im = JdQ

n—0 2

Gornja relacija omogucava da se iskoristi jedan simbolicki identitet potnat iz kompleksne
analize:

lim—— =P Tizs(x-a) (D2.11)

pri ¢emu se P odnosi na glavnu vrednost. Tako dobijamo:

Gap(w +in) — Gap (o —i
Iga(o) = S8 e’;z)m /;B( 7,0, (D2.12)
Odnosno, zat=t":
A A Gap(® +11) = Gap(w — |
<BA> - jd Y ;72)/9 AlB( N (D2.13)

Sto se ti¢e jednadine kretanja koju zadovoljava Grinova funkcija, nju mozemo dobiti
polaze¢i od definicione relacije (D2.1). Posle diferenciranja po t, iskoristi¢emo
Hajzenbergove jednacine kretanja da bi dobili:

ih%GAB(F—F’,t—t’) - ihé(t—t’)< I\, (7.1), B, (F',t')>_+ R(F —T",t —t')
gde R oznacava Grinovu funkciju viseg reda:
R -t-t) = o -t) [h .0, A0, B (7t) ) = «IA L AL 1B ).

Komutator uz & - funkciju je razli¢it od nule samo ako je t = t’, §to znaci da ta dva
operatora deluju u istom vremenskom trenutku. Zbog toga se taj komutator moze
izraCunati. Njegovu srednju vrednost oznadicemo sa C(F—r'). Ponovo prelazimo na
Furije transforme :
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R(F-F',t-t) = [d°% [do R(K,w)ek (- ~ie),

Postupak za druge funkcije je analogan ovom. Takode, treba iskoristiti integralnu
reprezentaciju za & - funkciju, koja je ve¢ jednom koriSéena, prianalizi korelacionih
funkcija u jednacini (D2.6). Na taj nacin dolazimo do relacije koju zadovoljavaju Furije
komponente Grinovih funkcija:

hoGag(k,0) = 50(12) + R(K, ). (D2.14)

U relaciji (D2.14) figuri$e Grinova funkcija za red viSa od polazne, tj. trazena funkcija je
uvek izrazena preko slozenije. Na taj nacin dobijamo lanac jednacina koji se na nekom
mestu mora prekinuti, izraZavaju¢i najsloZeniju Grinovu funkciju preko prve nize, recimo

R(k,») = 1Q(K) Gag (k, ), sto daje:

- i C(k)
Gagk,0) = ————. D2.15
eki0) =5 (D2.15)
Pomoc¢u jednakosti (D2.15), (D2.11) i (D2.13) dobijamo:
6A) - CO) 219
kK gha)o _q

Sto je relacija koriS¢ena u tekstu.

NAPOMENA:

Svi numericki proracuni su vr$eni u programskom paketu Mathematica 4.1
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