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Kivonat

Ismeretes, hogy egy anyag alacsony homérsékleti tulajdonsagait, mint példaul a fajhét
vagy a szuszceptibilitast, a gerjesztései hatarozzak meg, tovabba az alapallapot természe-
tére is utalnak. Ilyen gerjesztések magneses rendszerekben a magnon gerjesztések. Az
egy-magnon gerjesztésekkel ellentétben a két-magnon kotott allapotok pontos viselkedése
kevésbé ismert, példaul hogy kondenzalédnak-e vagy milyen kolcsonhatas van a kotott
allapotok kozott. A két-magnon kotott dllapotok kondenzalodasaval tigynevezett nema-
tikus fazis johet létre, amelyben nem sériil az id6tiikrozés. Fzt a kérdést jarta kortl elso-
és masodszomszéd csatoldst négyzetracson egy nemrég megjelent cikk. [S. Jiang et al.,
Phys. Rev. Lett. 130, 116701 (2023)]

A két dimenziés eredményen felbuzdulva érdekessé valt harom dimenziéra kiterjesz-
teni, és egy konkrét racs, a lapcentralt kobos racs (FCC) esetében vizsgdlni, hogy a
két-magnon gerjesztéseknek milyen esetekben van kotott allapota az els6-és mésod- és
harmadszomszéd kolecsonhatast tartalmazoé Heisenberg modellben. Ehhez meghatarozom
az egy-magnon gerjesztési spektrumot, majd a két-magnon allapotokat a két leforditott
spint allapotok bazisaban keresve felirom a Schrodinger-egyenletet, és az igy kapott 6n-

konzisztens egyenlet megoldasaval keresem a két-magnon gerjesztéseket.


https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.130.116701
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.130.116701
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1. fejezet

Bevezetés

Ahhoz, hogy tiizetesebben vizsgalhassuk a két-magnon kotott allapotokat lapcentralt
kobos (face-centered cubic, FCC) racson, el6szor meg kell ismerniink néhany fogalmat,
valamint a rendszeriinket, amire az egész szamitas vonatkozik, illetve meg kell ismerked-
niink a modellel, amivel szamolunk. Ezek ennek a fejezetnek a részeként, a kovetkezéekben

kertiilnek felsoroldsra.

1.1. A lapcentralt kobos racs és a Hamilton operato-
runk

A lapcentralt kobos racs egy szoros kitoltésli Bravais-racs, melynek elemi celldjat gy
szokas leirni, hogy vesziink egy kockat, melynek minden csiicsan van egy-egy racspontunk,
illetve a kocka minden lapjanak a kozéppontjan is van egy-egy racspont, ez az a kanonikus
leiras, melybél a racs neve is adddik. Az igy kapott elemi cella csicsaira azonban csak
egynyolcad-egynyolcad racspont esik, mig a lapokra csupan egyketted-egyketted, igy az
adott elemi cella 6sszesen négy racspontbol all. A lapcentralt kobos racs elemi cellajanak

kanonikus abrazolasat lathatjuk a 1.1. abran is, ahol a fentiek jol lathatoak.
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1.1. dbra. Az FCC récs elemi celldjanak kanonikus abrézoldsai [2]

Az elemi cella élhossztsagat egységnyinek véve a lapcentralt kobos racsot az alabbi

elemi racsvektorok feszitik ki:

11 1 1 11
w=(370) == (3og)im-(03) -

Ezen vektorok segitségével konnyen felirhatoak az els6-, mésod- és harmadszomszédok,
amelyekre a késébbiekben sziikségiink lesz. A lapcentralt kobos racsban egy racspontnak
12 els6 szomszédja van, 6 masodszomszédja és 24 harmadszomszédja. Az, hogy mi is egy

racspont els6-, masod- vagy harmadszomszédja, a 1.2. abran lathato.

1.2. 4bra. A lapcentralt kobos racs egy pontjanak egy-egy elsé- (piros vonal), méasod- (kék
vonal) és harmadszomszédja (lila vonal)

A tovabbiakban az n-ed rendil szomszédvektorokat (5§n)—vel jelolom, ahol ¢ az egyes

ugyanannyiad rendii szomszédvektorokat indexeli.



A szamolasokhoz a Heisenberg modellt hasznaltam, melyben a Hamilton operator

altalanos alakja a kovetkezo:

N 1 A A
H=3 SN TnSeS, 500 (1.2)

nel i r
Ahol az % azért sziikséges, mert az igy leszamolt racspont parok mindegyike kétszer
keriil figyelembevételre a szummak alatt, az I pedig azon természetes szamok halma-
za, ahanyad rendii szomszédkolcsonhatasokat figyelembe vesziink, Jsn) az n-ed rendii
szomszéd-kolesonhatashoz tartozéd csatoldsi konstans, Sy pedig az r vektorral jellemzett
racsponthoz tartozo spin vektoroperator.
Jelen dolgozatban azt az esetet vizsgaljuk, mely az elso-, masod- és harmadszomszéd

kolesonhatast tartalmazza izotrop csatolasi konstanssal, melyeket rendre Ji-gyel, Jo-vel

és Js-mal jeloliink, igy a Hamilton operatorunk:

1.2. Tisza-Luttinger mddszer [1]

A tovabbiakban a Tisza-Luttinger modszer ezen dolgozat szempontjabdl relevans, spe-
cifikus esetét fogjuk targyalni, amikor is a rendszeriink egy Bravais-racs és a kolcsonhatas
izotrop. Ezen feltételek az 1.1. alfejezetben ismertetekkel egybevag, szoval tokéletesen
megfelel szamunkra ez a targyaldasméd. A modszer azon alapszik, hogy transzlacié inva-
ridans rendszerekben a Fourier-transzformacié sokszor segitségiinkre van a vizsgalodasok
soran.

Bizonyitas és levezetés nélkiil csak ismertetem a hasznalt allitast. Tekintsiik az alabbi

Fourier transzformaciéjat a csatolasi konstansunknak:

Jq = Z Jcie_iq.é (1.4)
é

Az allitas a kovetkezé: ha vessziik az (1.4) egyenletben definidlt Fourier-transzformalt
csatoldsi konstans folytonos kiterjesztését, melyet J(q)-val jelolok, akkor e fiiggvény Q

globélis minimumbhelye(i) alkotta sokassag egyértelmiien meghatarozza az alapallapot kva-



litativ mivoltat, pontosabban a Q vektor szerint rendezodik a spinrendszer.

Szamunkra szintén relevans allitas, hogy Bravais-racsok esetén ferromagneses fazisrol
akkor és csak akkor beszéliink, ha Q = 0.

A globélis minimumkeresés a szokott médon torténik, tehat vessziik a J(q) gradiensét,
megkeressiik, hogy ez mikor a nullvektor, ezzel megkapjuk, hogy hol vannak stacionarius
pontok. Majd a J(q) masodik derivaltjaibdl képezett Hesse-métrix mely staciondrius
pontokban pozitiv definit, ezzel megkapjuk, hogy hol vannak a lokalis minimumok, végiil
ezen lokalis minimumokban oOsszehasonlitjuk, hogy a fliggvényértékek hol mekkorak, és

igy taldlhatjuk meg a globalis minimumot.

1.3. Az FCC racs alapallapoti fazisdiagramja

Ebben az alfejezetben egy masik cikk eredményeit [3] reprodukalom. Az alapallapoti
fazisdiagram meghatarozasdhoz az 1.2. alfejezetben bemutatott mdédszert hasznaltam. A
mi esetliinkben a lapcentralt kobos racsnak megfeleloek a szomszédvektorok, melyekkel
harmadrendig megytink el, ahogyan azt korabban is emlitettem. Ezek lathatéak az (1.3)
egyenletben és az 1.2. abran. Ennek megfeleléen az alabbi Fourier-transzformalt csatolasi

konstansot kapjuk az (1.4) képletbdl:
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Nos, az bizonyos, hogy az (1.5) egyenlet elég hosszt, de latszanak bel6le a lapcentralt
kobos racs szomszédsagi viszonyai. Egyszerti algebrai és trigonometriai atrendezésekkel

azonban leegyszertlisitheto az alabbi alakra:



Jq = 43 (cos e cos &y + cos b= cos 4= + cos y cos %>—l—

2 2 2 2 2 2
4y 4
+2Jy (cos Gz + cos q, + cos qz) +8J; (cos Ga COS <, COS 5%— (1.6)
+ cos %‘T COS @y, COS % + cos %’3 cos % cos qz)

Ennek a kifejezésnek a globalis minimumat kell megkeresniink. Elészor meg kell keres-
stik a staciondrius pontokat, melyek a V47 (q) = 0 egyenlet megoldasai, ahol J(q) a Jq
folytonos kiterjesztése. Szimmetria megfontolasokbol ezeket a Brillouin-zéna szimmetri-
kus pontjaiba vagy szimmetrikus egyeneseire varjuk, a Brillouin-zéna pedig egy lapcentralt
kobos racs esetében egy tércentralt kobos racs Wigner-Seitz cellaja, melynek az 1.1. tab-
lazatban lathatdak azon szimmetrikus pontjai, melyek stacionarius pontok lesznek, és az

1.2. tablazatban lathatjuk azon szimmetrikus egyeneseit, melyeken van stacionarius pont:

Jele \ (92,9y,92) \ Degeneracié

T | (0,0,0) 1
X | (2mr00) 3
L (70,70,7) 4
W | (7,2m,0) 6

1.1. tablazat. A lapcentralt kobos racs Brillouin-zonajanak stacionarius pontot adé magas
szimmetridja pontjai

Jele \ (92,9y,92) \ Degeneracid

A | (g,0,0) 3
¥ | (9,9,0) 6
A (4,9,9) 1

1.2. tablazat. A lapcentralt kobos racs Brillouin-zénajanak stacionarius pontot tartalmazo
magas szimmetriaju egyenesei

Ahol az 1.2. tablazatban a szimmetrikus egyenesek mentén csupan par, maximum
ketto stacionarius pont lehet, melyek egy-egy paraméterrel jellemezhetéek is, ahogyan
az latszik a 1.2. tablazatbdl, amely paraméterek értéke a Jy, Jo, J3 csatoldsi allandok
nagysagatol figg. Jelolje ezen paramétereket rendre ga a A szimmetrikus egyenes, ¢ a
Y szimmetrikus egyenes és gy a A szimmetrikus egyenes esetén. Ekkor ezeket a paramé-

tereket az alabbi egyenletek definialjak:



J1+2J;

SR 1.7
R AT A (17)
—Jy = Jy = Js £ \J(Jy + Jo + J3)? + 243
Cos gy; = 127, (1.8)
Js — Jy — J
cosqy = =+ % (1.9)
3

Miutan a lehetséges stacionarius pontokat meghataroztam, kiszamitottam a Hesse-
matrixot, és megvizsgaltam, hogy milyen J;, Jo, J3 paraméter tartomanyokon lesz pozitiv
definit, azaz mikor lokalis minimum az adott stacionarius pont. Miutan ez meglett, a
tartomanyoknak megfelel6en az adott tartomanyon lokélis minimumot ad6 Gsszes pont-
ban megvizsgaltam, hogy melyikre a legkisebb értékii a J(q), igy megtalaltam a globélis
minimumot. FEzen globalis minimumnak a helye hatarozza meg, hogy milyen fazisban
vagyunk. A dolgozat szempontjabdl szamunkra legfontosabb tartomany a ferroméagneses
tartomany, melyben akkor és csakis akkor van a rendszer, ha a J(q) globélis minimumhe-
lye a nullvektor, azaz ha a globalis minimum a I pontban van. Ezt a fazist a tovabbiakban
ferromagneses fazisnak fogom ezért nevezni, és FM-mel jelolom, a tobbi fazist pedig a glo-
balis minimumbhelyhez tartozé szimmetrikus pont vagy egyenes jelével fogom jelolni.

Az egyszertibb abrazolhatosag kedvéért a fazisdiagramot ugy fogom kezelni, hogy
mindent |J;| egységekben fogok mérni, és megkiilonboztetem azt a két esetet, amikor
a J; = +1 és J; = —1. Az igy kapott fazisdiagramot a J; = —1 esetre az 1.3. abran, a

J1 = 41 esetre pedig az 1.4. abran dbrazoltam.



Jal 1]

0 2 4
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1.3. dbra. A lapcentralt kobos racs fazisdiagramja a J; = —1 esetre

X(0,277,0)

Jal | Jq |

(0.0

Jol [ 1]

1.4. abra. A lapcentralt kobos racs fazisdiagramja a J; = +1 esetre

Mivel a dolgozat szempontjabdl nincs most jelentésége, ezért nem emlitem, hogy az
egyes fazisok pontosan milyen alapédllapottal jellemezhetéek, illetve hogy az egyes fazisok

kozott hanyadrendii a fazisatalakulas, vagy hogy milyen specidlis pontjai vannak. Azon-



ban érdekesek lehetnek a fazishataroknak az egyenletei, foleg a ferroméagneses fazisé, ezért

ezeket az 1.3. tablazatban gyljtottem Ossze.

Hatar \ Hatar egyenlete J; =

—1 esetén \ Hatar egyenlete J; = +1 esetén
r-X Js =3 Js=—3
I-L Jy=—5+% Jy=—10h—1
r-w - Jy=—3Jo—1
I-A Js = —%Jg + % -
r-x - J3 = Jy — 351/6 + 5o +2J5 — 22
I-A Jy=—g5h+;
X-L - Js3 = gJQ -1
X-W - J3 = i]
X-A Jy=—3J2—1 Jy=—10+ 3
X3 - Jy =20, — ;,/2—3J2+2J§——
L-A - 1—Jy —2J5 — 69J5+12J5 =0
L-¥ - (1.10) egyenlet aldbb
L-A Js=1Jo— 3 Jy=12l+1
W-% - (1.11) egyenlet aldbb
A-A Js = 3J, Js=3J,

1.3. tablazat. Az egyes fazishatarok egyenletei

Az 1.3. tdblazatban a L-3 hatar és a W-X hatar esetében azok egyenleteinek hosszi-

sdga miatt nem a tablazatban tiintettem fel ket, hanem kiilon kifejtem az (1.10) és (1.11)

egyenletekként alabb:

1+3Jy—2J3

+58Jy 5 + 104.J3 J3 —

Jo 4203 — 4T3

—58JyJ3 + 136.J3 J5 —

—12J3 - 8.J;

289 JF — 2403 J3 — 264.05.J3

— 8Jy — 4J3 4+ 200J3

308152

— 64.J3 + 3762 — 768.J5 + 528.J5+

(1.10)
—728J3J; =0

— 688.J5 + 608.J; —
(1.11)

— 40J3 J5 4 T76JyJ5 + 56J3J2 = 0

[gy végss soron mindent egybevéve ez a lapcentralt kobos racs fazisdiagramja az elsé-,

masod- és harmadszomszéd csatolast tartalmazé Heisenberg modellben. Az irodalomban

targyaltakkal ez teljesen egybevag. [3]

Az egyes fazishatarokrol meg lehetne még allapitani esetleg a fazisatmenet tipusat,

azonban ez szdmunkra nem olyan érdekes most. Viszont megjegyzem, hogy vannak olyan

fazisok, melyek magas szimmetriaju egyenesekhez tartoznak, és ha ezeknek a szomszédja

egy olyan magas szimmetriaju ponthoz tartozo fazis, mely pontot az egyenes tartalmaz-



za, akkor az atmenet kozottiik folytonos, és igy masodrendi a fazisatalakulas. Ugyanez
megtorténhet egymést metszé magas szimmetriaju egyenesekhez tartozé fazisokkal is, de
ezek nem képezik a vizsgdlodasaim targyat.

Végiil megjegyezném az 1.4. abran talalhat6 J; = +1 esethez tartozé fazisdiagrammal
kapcsolatban, hogy itt a hatarok mar nem egyenesek, ahogyan az lathatoé is, illetve az
1.3. tablazatbodl is kiolvashaté. Ebbol kifolydlag sokkal kevésbé egyértelmii alakzatokat
is felvehetnek a fazisok, azonban a kép kozepe tajékan, a W, X és L magas szimmetriaju
pontokhoz tartozé fazisok kozott nem egy hiba a folt, az ténylegesen hozza tartozik a

vilagoskékkel jelolt 3 ponthoz tartozé fazishoz.

1.4. Egy-magnon diszperzids relacio

A tovabbiakban a vizsgalodasaimat a ferromagneses fazison beliil fogom folytatni. Jol
ismert tény, hogy a ferromagneses anyagok alapallapota az az allapot, amikor minden
racsponton ugyanazon iranyba allé spindllapot van, ezt a tovabbiakban |F M )-mel fogom
jelolni, ezen alapallapot normalt. Az alapallapoti energiat az aldbbi médon kaphatjuk

meg;:

. 1 1
Ey=(FM|H|FM) = §SQNZ J5 = 5SQNJO (1.12)
6

Ahol a Hamilton operatort a (1.2) egyenlettel adjuk meg, tehat az altalanos alakban,
S a racspontokon taldlhaté spinkvantumszam, N a racspontok szama, a szamolashoz
periodikus hatérfeltételt hasznalok és J, definiciojat az (1.4) egyenlet adja meg.

A tovabbiakban |F M)-et rogzitjik abban az allapotban, amikor minden racsponton
a maximalis az S, kvantumszam. A késébbi szamitasokhoz sziikséges lesz a gerjesztett
allapotok energidjara. A ferromagneses anyagokban elsé kozelitésben az a legkisebb ger-
jesztés, amikor az alapallapotban az egyik racsponton, legyen ez esetiinkben a j. racspont,

eggyel csokkentjik az S.-t. Ekkor az egy spin-forditas a kovetkezdképpen irhato le:

) = 55 [FM) (1.13)

Azonban [j) nem sajétéllapota a Hamilton operdtornak az S S7, s tagok miatt, ezen

segithetiink a Fourier transzformalas segitségével:



W) = \/_Ze—lqrjé*j— |F M) (1.14)

A tovabbiakban ‘wél)>—ra ugy fogunk hivatkozni mint a q hullamszam vektorhoz tarto-
z6 magnon gerjesztés, ahogyan az bevett szokas a fizikdban. Ezen allapot normanégyzete
nem mas, mint <1p((11)‘¢((11)> = 25, ahogyan az konnyen kiszamithato.

A magnongerjesztés diszperziés relacidja az alapallapothoz képest a kovetkezdképpen

szamithato:

Y| A WD)
€q = Eq— Lo = < <(;((11)¢((11)q> > —Fo

Hogyha behelyettesitjiik az (1.15) egyenletbe az (1.2) és (1.14) egyenleteket, illet-

(1.15)

ve felhasznaljuk a ’¢&1)> normanégyzetérol tett korabbi allitasunkat, akkor a kovetkezot

kapjuk:

1

15N (FM| >~ Jpe'™"m)98FS.S, 557 |[FM) — E, (1.16)

1,7,r,0

€q =

Az (1.16) egyenletben a bra és ket &llapotokat bevive a szumma belsejébe és a spin

vektoroperatorok szorzatat felbontva komponensekre a kovetkezot kaphatjuk:

A

J i(ri—r;)q N N
Sk ;Sj+5) ST |FM)—E, (1.17)

4SN

Eq:Z

i7j7r’§

A 1
(FM| 5 (szs it S Srst s

Az (1.17) egyenletben az egyes tagok a kovetkezOképpen alakulnak:

A A /\ /\

S 828,58 = 578, 82825 — 885 (0ra, S2ys + Oerer, SE) (1.18)

(FM|SFSFS0587 [FM) = 482 (8 0eor + Oen,Orssw,) = 45%00n, Orssw,  (1.19)

(FM|SF 8785587 [FM) = 482 (6 0c 6 + OrwOror, ) = 452000, 0n 01, (1.20)

10



Az (1.17) egyenletben ilyen sorrendben irva az operatorokat az Sz operatorok hatnak
az |F'M) éllapoton, és annak S szeresét adjék vissza, mig az S’f 57 tagok 2561,7-t adnak
vissza az |F'M) allapotban vett varhat6 értékben. Az (1.17) egyenletbe behelyettesitve
az (1.18), (1.19) és (1.20) egyenleteket, figyelembe véve a most emlitetteket és kiértékelve

a szummat az alabbi eredményt kapjuk:

fq= o (1452qu L Leng +aseN g + 253N2jo> B =
2 2 (1.21)
— S(Re(Jy) — o) = S Re(Jy — )

Ahol az (1.21) egyenlet utolsé elStti 1épésében felhasznaltuk a Fourier-transzformalt
azon tulajdonsagat, hogy —q-ban a qg-beli érték komplex konjugaltjat veszi fel, az utolsé
lépésben pedig, hogy Jy valés, mivel minden csatoldsi konstans valés. A késobbiekben a
valds jelolést elhagyhatjuk, mert a lapcentrdlt kobos racson az (1.4) egyenlettel definiélt
Fourier-transzformalt valds lesz, hiszen minden szomszédvektornak a minusz egyszerese

is ugyanannyiad rendii szomszédvektor:

ca = 5(Ja — ) (1.22)

Ezzel tehat megkaptuk altalanos, ferromagneses tartomanyban levé anyag egy-magnon

c sz

nélkiil szereplo kifejezéssel, azzal a kiillonbséggel, hogy a valds rész vételét nem szoktak

szerepeltetni.

11



4

1.5. dbra. Az egymagnon diszperziés relacié a q tér A(q,0,0) szeletén J; = —1, J, = —3,
J3 = 0,5 értékek mellett

Az egymagnon diszperzids relacié a Brillouin-zéona A(q,0,0) egyenese mentén a 1.5.
abran lathato. A képen az lathatd, hogy mivel az FM-X fazishatarrol valasztottam a
csatolasi konstans értékeket, ennek kévetkezményeképpe, nem csak a I'(0,0,0) pontban,

hanem az X (27,0,0) pontban is globalis minimuma van a diszperziés relacionak.
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2. fejezet

Szamitasok a két-magnon esetre

2.1. A két-magnon Schrodinger-egyenlet felirasa

Az 1.4. alfejezetben targyalt egy-magnon allapotok ortogonalis rendszert alkotnak,
és bazist képeznek az allapottér egy-részecske szektoraban. Azt gondolhatnank, hogy
a két-részecske allapotok szektorahoz lehet alkotni kézvetlen médon egy bazist az egy-
magnon bazisallapotok segitségével, ez azonban a spin operatorok nem-kommutativitésa
miatt nem gy van. [0] Emiatt sziikségiink van egy kozvetleniil két-részecske allapotokbdl
allo béazisra. [7] A kévetkezéekben el6szor ennek megkonstrudlasan fogunk dolgozni.

Keressiik a két-részecske dllapotokat az (1.13) egyenlet analdgjaként a kévetkezo alak-

ban:

lij) = S; 5 |[FM) (2.1)

A (2.1) egyenlet azonban a tovabbiakban sem sajatallapota a Hamilton operatornak, és
nem is adja vissza a transzlacié invarianciat, amit persze varnank tole. Tgy ujra a Fourier
transzforméaciohoz nyulunk, mely ezuttal egy k és egy k/ momentumu kvazirészecskét fog

reprezentalni, és a kovetkezoképpen irhato:

1 —ikr; ,—ik'r; &— §—
\w£211,>=2]vizje ke =ik G- G | F M) (2.2)

Ahol az ; faktorra azért van szilkség, mert kettészor szdmoltuk le a lehetséges |ij)

allapotokat.
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Azonban a (2.2) egyenletnek sokkal szerencsésebb felirdsa, ha tgynevezett tomegko-

zépponti rendszerbdl vizsgalédunk, ekkor ugyanis a transzlaciés invariancia megjelenik

abban, hogy hattatva a transzlacié operdtort az allapoton az csak egy e~ szorzéfaktort

hoz be, ahol K maga az ¢sszimpulzus. Felirva tehat a k és k’ impulzusokat a K=k+k

osszimpulzus felétdl valé q eltérés segitségével azt kapjuk, hogy k = 5 —q és k' = & + q.
Ezzel:
W?) )) = L 3 ¢~ (Bri) il —x0) G- G- |FM) (2.3)
2N 4= 7t '

A (2.3) egyenletben megadott allapotra ha felirjuk az (1.2) egyenletben definidlt dlta-
lanos alakt Hamilton operator segitségével a Schrodinger egyenletet, akkor a kovetkezot
kapjuk:

1 A .
Bloida) = 5 3 s SR8 8 GG (FM)  (24)
J.0,r

Mivel az (1.2) egyenletben megadott altaldnos alaki Hamilton operatort hasznaljuk,
ezért az eredménytink is igaz lesz minden Bravais-racsra. Persze miutan megkaptuk az
altalanos két-magnon Schrodinger egyenletiinket, azutan a lapcentralt kobos racsra fogjuk
alkalmazni ebben a dolgozatban.

A (2.4) egyenlet tovabbirasdhoz megint csak felbontjuk a spin vektoroperatorok ska-

laris szorzatat a komponensek szerint, és hasznalva a kommutacios relaciokat, az alabbi

kifejezést kapjuk a (2.4) egyenlet operatoraira:

S:8u45,5;7 S = 57875782, 5 — 0eei S5 57 57,5 — Gersn, Sy 57 Si—
e, S S S s = Orr, S5 Si SE+ O, r](sm 0S5 57 4 OpriOrian; S S+ (2.5)

+S+S+5SS+ SS+5SS‘

A (2.5) bsszefiiggést felhasznalva a (2.4) egyenletben, és kihasznélva, hogy az 5% ope-
ratornak S sajatértékkel az |F'M) &llapot sajatvektora, a kovetkezd egyenletet kapjuk:
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BR@) = 1 3 Jpe i et lszéj—é;—sar,mé;g.—_

zgér

— 5045097 87 = 882,87 87 — S8y 150,57 57 A+ Gep,Orrs ST ST+ (2.6)

J 7

F0ewiOetsn, S5 S+ 585505857 S + =S 868557 ]\FM>

A (2.6) egyenletben az S*-es tagra elvégezve a szummat az eredeti ]wﬁ’ )> allapot
Ey szorosat kapjuk vissza, tovabba a 1S S +5S S7ésa 1S+S +5S S tagok csak akkor
nem viszik 0-ba a |F'M) allapotot, ha r+0 = r; vagy r+¢ = r;, amikor is a két megfelel6
operator egytittesen csupan az |F' M) allapotot 2S5-sel szorozzék. Ekkor:

(E — Ey) ’w@) )) = Z Je T (r) il o) o
1361'

;S; - S <5r7ri + Opies + Orp, + 5r+5,rj> S‘j— ST+ (2.7)

A

X

(51',1']- 5r+6,ri + 6r,ri5r+(5,rj>

A 14
+25 S50, —5r; T 28 S.‘ér sr; T 25 SZ.‘(SHMJ +255 S.‘ r+57ri] |FM)

l\D\»—t
[\D\»—t

A (2.7) egyenletbeli 6sszeg utolsé négy tagja a kovetkezOképpen viselkedik, a négy

kozil az elsé példajan bemutatva:

1~ =«
Z J@ rj—l—l‘z) iq(rj— rl) 55 Sz r—o,r; |FM>
zg5r
4N Yo Js 6—12 (r—b+r;)—iq(r— 5—1”1)28 |FM> -
> (2.8)

SZJe_“S(_? 0 i (iAo - 6 | Py =

’LI‘

75«‘7 ‘¢(2) >

T 4N

Felhaszndlva a (2.8) egyenletet, illetve szintén felhasznélva a Fourier-transzformalt
azon tulajdonsagat, hogy az argumentuma el6jelvaltasara a komplex konjugéltjara valto-
zik az értéke, valamint 6sszeadva a masik harom tag jarulékait is és az (1.21) dsszefiiggést

hasznalva a kévetkezo egyenletre jutunk:
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(E—Ey—ex  —¢K —2570)‘¢g)(Q)>:
5 —d

3 ta

1

K rj+r;)—iq(r;—r; N
= E Z J§6 2 ( i+ )—iq( )[<5r,rj5r+57ri -+ 5F,I‘i5r+5,l‘j)sj S@ - (29)

,7,0,r
_S<5r,ri + 5r+§,ri + 5r,rj + 51‘+5,rj> S]SZ] ‘FM>

A (2.9) egyenlet S-sel aranyos tagjaban a Oyt és dpr;-t tartalmazo tagok felett el-
végezve a r szummat mindkét esetben —%Sjo—t kapunk, azaz a ketto egyttt egy —SJ
jarulékot ad az Osszeghez, ezt mindkét oldalbdl kivonhatjuk. Az érvelés hasonlé a Optp,-t
€s Orysr,-t tartalmazoé tagok esetén is, mert nem lényeges, hogy el van-e tolva az r egy
adott d-val vagy pedig sem, hiszen a Kronecker-delta igy is Ugy is csak egy értékre ad

1-et, minden més pedig fiiggetlen r-t6l. Igy az egyenletiink a kovetkez8képpen médosul:

(B =By —ex_ = ex, )| (a)) =

] (2.10)

K ri+r;)—iq(r;,—r; d— &—
= E Z :]6671 2 ( J+ 7,) q( J )<6r,rj5r+6,r¢ + (SI'Jz‘(SI'Jr(SJ'j)Sj S’L ’FM>

i7.j’67r

A (2.10) egyenletben vigyazni kell a szummak elvégzésekor, hogy amikor az Si_ vagy S 7
alsé indexében megjelenik a 9, akkor a Kronecker-delta altal meghagyott szummaban ki

kell hasznalni a §-val vald eltolasi invarianciat. Ezt a kévetkezéképpen lehet Gsszefoglalni:

Z 6—7, I‘] +r;)—iq( rj—Ti (61' r; 51‘4‘6 r; + 61' I'q 51‘—{-5 r]) S S_

1,5,

K
1% (rj+r;)+iqd —i45 (rj+r;)+iqd
=3 (e ) Ouj o, + e i FitTITIA0s o (2.11)

7,

K .
—i% (ri+r;—8)—iqd —i5 (rj+r;—0)+iqd o— b—
iy (erid)—ia Opjpy — € 2 Fatrizd)tia 5rj,ri>5j S;

Ahol (2.11) egyenlet jobb oldalan &tneveztem a megmaradé r indexet ugy, hogy latva-
nyos maradjon a tovabbiakban is az ij-s jel6lés. Ezen felill mivel az (2.10) egyenlet jobb
oldalan latszik, hogy valamilyen konvolicié eredménye, a Kronecker-deltakat a kévetke-

zOképpen érdemes felirni:

1
I p(r;—:) 2.12
FELE) N § ( )
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Felhaszndlva a (2.11) és (2.12) egyenleteket a (2.10) egyenlet atrendezéséhez, illetve

FEs-nek nevezve az Fy-t61 mért két-magnon energiat, az alabbi eredményt kapjuk:

0,4,5,p

(E2—8%_q—8%+q) ‘i/JK > 4N2 Z Js X
K
2

% (6 K(rJ—I—I’L) ip(rj—r;+06)+iqd +e —i% (rj+r;)—ip(rj—r;—6)+iqd
—ig(r-+r~—6)—ip(r'—r-)—iq6 —iE(r'-f—r-—(S)—ip(r~—r-)+iq6 G— &— 2.13
—e 2 J v J ‘ — € 2 J v J * SJ SZ ’FM) — ( ° )

K K
N2 Z J5< (@=p) 4 cidla+tp) _ ,i0(5—a) 65(2+q)>x

0,4,5,p

K ' -5
><6_15(r.i+ri)_lp(r‘j_ri)sj’_8i_ M)

Vezessiik be tovabbé a kévetkezé mennyiséget, melyet késébb magyarazok:

VK(qap) = jq—p + jq—‘rp - jK_ - jg (214—>
5~ 4 5 ta

A (2.14) egyenleten latszik, hogy mivel az (1.6) egyenletben megadott Jy egy valds
fiiggvény, ezért a Fourier transzformacio tulajdonsagait is kihasznalva igazak a koévetke-
z6ek: Vk(q,p) = Vk(—a,p) = Vk(q, — p) = V_k(a,p).

Az (1.4), (2.3) és (2.14) egyenletekben megadott mennyiségek felhasznalasaval atir-
hatjuk a (2.13) egyenletet a kovetkez&képpen, elhagyva a ket jelolést:

(B —Eg_q _5K )¢K ZVK q,p ¢K (p) (2.15)

2

Ez a kifejezés egybevag az irodalomban [5] ismert, gyakran levezetés nélkiil kozolt
eredménnyel. Az (2.15) egyenletbdl latszik a legjobban, hogy a Vi (q,p) fizikai jelentése
nem mas, mint valamilyen potencidlszerii mennyiség. Ezen potencidltag (2.14) egyenlet-
ben megadott alakjaban az els6 két szereplo tag a részecskék egymason valéd szorodasanak
kezdeti és végallapotai kozotti impulzus atviteltdl figg, mig az utolsé két tag csak a
részecskék impulzusatol. Ez utébbi tag a spin leforditasok taszitasabodl szarmazik.

A (2.15) egyenlet egy kompakt, jol érthet6 és elegans felirdsa a kétrészecske Schrodinger-
egyenletnek. A tovabbiakban ezen egyenlet megoldasan fogunk dolgozni a lapcentralt

kobos réacson az elsé-, masod- és harmadszomszéd-kolesonhatast tartalmazé Heisenberg
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modellben.

2.2. A két-magnon potencialtag

A (2.14) egyenletben megadott potencidltag fontos szerepet tolt be a kétrészecske
Schrodinger-egyenletben, viszont ha a J4-t a mi esetiinkre definialé (1.6) egyenletre né-
zunk, rogton lathatjuk, hogy egyben nagyon problémaés is a potencidltag. Annak érdeké-
ben, hogy kénnyebben kezelhetové valjon, érdemes parcialis hullimokra bontani, melyeket
v4-vel fogok jelolni, ahol p indexeli a parcidlis hullam tipusét.

Ha megnézzitk a (2.14) egyenletet, akkor latjuk, hogy az lenne a legszerencsésebb
szamunkra, ha v4_, + 744p tagok felirhatéak lennének 'yg/’yl‘;/ tagok szorzataival. Trigo-

nometriai megfontolasokat kévetve az alabbi parcidlis hullamokat vezettem be:

Vo = cos %a oS %ﬁ
'yg(’ﬂ = sin % sin %ﬁ
,Yga = oS qa (216)

72‘*7‘*5 = COS @, COS %’B cos %

Yo = sin g, sin %ﬁ cos %

Ahol «, 8 és ¢ helyére x, y vagy z irhatd, azzal a konvenciéval, hogy a vessz& nélkil
irtak mindig ABC sorrendben kovetik egymast, a vesszovel elvalasztottak sorrendje vi-
szont szamit. Ezen parcidlis hullamok linedrisan fiiggetlen rendszert alkotnak. A parcidlis
hulldmok tipus indexei kozil az s.p és a d.g kanonikus jelolés, melyet a szupravezetéssel
foglalkozok haszndlnak gyakran, az a,, a by ps és a c,ps pedig csak az én munkajelo-
lésem, egyelore nem keresek nekik a d,p-hoz hasonlatos jelolést, mert nincs jelentdsége
szamunkra.

A (2.16) egyenletekre trigonometrikus osszefiiggésekbél kovetkezéen igazak az alabbi-

ak:

5083

Ya¥p +Yap = 204709 + 29
Tote +Vatp = 295005 (217)

ba,Bé ba,,@é _ ba s ba 8s Ao~ 35 A0 ~,d35
Tatp T Ya"p = 27477+ + 299774 1 W’
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Tovabba a (2.16) egyenletek altal definialt parcidlis hullamok alkalmasak arra is, hogy
atirjuk vele az (1.6) Fourier-transzformalt csatoldsi allandét is, amely gy az alabbi alakot

veszi fel:

Ta =40 (Ve 45 + 75 ) 4202 (1 + 2 4 78 ) 485 (Vv 4 A= 4 Alem) (2.18)

A parcialis hullamokkal igy egy kompaktabb alakban felirhaté a potencialtag, ha a
(2.14) egyenletbe beirjuk a megfelel6 momentum indexekkel a (2.18) egyenletet, és fel-

hasznéljuk a (2.17) azonossidgokat, az igy kapott potencidl a kovetkezOképpen irhato:

Vk(q,p) = 8J, [vffy (’VS” — ’VK) S (73“ - m) + o (’Vi,yz - ’m) +
2 2 2

dz Tz Tz Tz z z dyz
s (o) st (o) oot () |

+4.Jo [fyf;z ('ygl - 7‘%%) +7q" (7{‘;* — 7%) + 79 (vﬁz - 7‘%)1 +
2 2 2

+16.J3 l%;y (%’,y - 72&‘) + g (7%”“ - 72%) + g <7f,y - 7”’”’) +
2 2 2 (2.19)

Az z Qg z Qg dyz a Tz a Tz a Tz
a7 (% T~ TRVK ) +5"% (vp% — YKV ) +
2 2 2 2

az T az T az de
8" (vp e mvf’) +
2 2

Cx,y, Cx,y, Cz,y,z Cx,z, Co,zyy _ ~CT2Y Cy,x, Cyxz,z _ ~CYTZ
_I_,yqz Y,z <,sz Y,z __ ,VE ) + ,Yqz 2,y (,ypz z,y ,YE > + ,Yqy T,z (,Ypy T,z ,YE ) _|_
2 2 2

Cy,z, Cy,z, Cy,z,x Cz,z, Cz.x, Cz,xz,y Czy, Czyyx Cz,y,x
+,yqy z,x (,-Ypy z,x __ ,-yK > + ,-yqz z,y (,ypz Ty ,.)/E > + ,-)/qz Y,z (,-ypz Y,z ,}/E ) ]
2 2 2

Els6 réanézésre a (2.19) egyenlet nagyon hosszii, de még igy is kompaktabb, mint az
eredeti lenne, hiszen a parcidlis hullam jelolés koszinuszok és szinuszok szorzatat jelo-
li, rdadasul az azonossagoknak és Osszevonasoknak koszonhetéen még tovabb rovidiilt.
Azonban ennél is lehet kompaktabbul megfogalmazni, ha észrevessziik a (2.19) egyenlet-
beli strukturaltsagot.

Vezessiik be a kovetkezd jeloléseket: ha 1 = {Suy,S12:S 2y, Ay, Qaz, Aoy Ca Gy, 0z ba gz by s

bz,xy7a'a:dyz7a'ydacz7azd:cy7Cx,y,zacaz,z,y7Cy,x,z7cy7z,x7cz,m,yacz,y,ac}7 akkor legyen rendre Vu = {8J1 78J17
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8.J1,8.J1,8J1,8J1,4J2,4.J5,4.J5,16.J3,16 J3,16 J3,16.J3,16.J3,16.J5,16 3,16 J3,16.J3,16.J3,16.J5,16 J5 },

doy . dye by,zz bz oy dyz _ay_d..

s , Sz Szx ~Syz dy= az ~% ay bz, z ag
tovabbd R, (q) = {7a" 75 Va" a" 78 e g v e e e e e Ve e e

Ca,y,z o Ca,z,y o Cywxz . Cyza | Czay . Czyzx Szy

0z : . _ _
Verya e e e e e e és Ru(ps) = Ru(p) — Ru(s) = {w

Szy _ g Sws _ Syz Syz _dazy dzy dysy _dyz dy> _q ay _ Oy ay g
VK Vp TIVK T TIAYK P T IVK p TIK S T IUK p T YK T VK p T
2 b b b 2 b b 2 b 2d d 2 2 2 d
a T,yz T, yz Y,z Yy, xz Z,xy z,xy a Yz a Yz ay _d ay _d a Ty
YK’ TIYK O UK S UK p Y TVKIYK P Vp TIYKIYK p Y T

2d 2 2 2 2 2 2 2
a Ty Cx,y,z Cx,y,z Cx,z,y Cx,z,y Cy,z,z Cy,z,z Cy,z,x Cy,z,x Cz,z,y Cz,z,y Cz,y,x
TKTK P — Tk TP — 7K P — 7K P — 7K P — Tk P -
2

2
Cz,y,x

2 2 2 2 2
—vr""}. Ezen jeloléssel felirva a potencidlt a kovetkezé alakot kapjuk:
2

VK(Qap) = Z VuRM(Q)RM(p7%) (2'2())

2.3. A két-magnon Schrodinger-egyenlet megoldasa-
nak menete

A 2.1. alfejezetben levezettem a (2.15) egyenletben leirt két-magnon Schrodinger-
egyenletet, ezen egyenlet megoldasaval fogok ebben az alfejezetben foglalkozni. Az egyen-

let a (2.20) osszefliggés felhasznalasaval a kovetkezéképpen néz ki:

(B ek, ek, iR @) = p VA @R HIRE) 2

Keressiik a két-magnon energiat gy, hogy hol helyezkedik el az egy-magnon kontinu-
um aljdhoz képest. Ehhez legyen q = Q az a pont, ahol adott K 6sszimpulzus esetén a
két fiiggetlen magnon Osszenergidjanak a minimuma van, amely energia ala ketté magnon

egylittesen gy jut, ha van valamilyen pozitiv kotési energidjuk, mely egy részecskére jutod

részét jeloljuk A-val. Ekkor:

E2:€%+Q+€%—Q_2A (2.22)

Hogy a fentebb elhangzottakat jobban megértsik, vegyik szemiigyre a 2.1. abrat,
melyen a kétmagnon kontinuumot abrazoltam a K 6sszimpulzus tér specialis szeletén, a
Brillouin-zéna (I'— X')(¢,0,0) magas szimmetridji egyenese mentén (azért valtottam ennek
az egyenesnek a jelolését, hogy ne legyen Osszezavazé a kotési energia miatt), amely a I és

az X magas szimmetridju pontok kozott huzodik, és egy adott Jy, Jo, J3 értékharmasra.
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Ezen kontinuumnak a globalis minimuma a I" és X pontokban van, késobb visszatérek ra,

hogy miért. Egy adott K értékre az abran lathatjuk, hogy milyen értékii az e g Q +ek Q
2 2~

és ehhez képest vagyunk kivancsiak, hogy a kotott allapot energidja mennyivel fekszik

mélyebben.
5__| T T T T ]
4t ]
3L |
ir L
é;!
- 2+ -
T
1] 1
ot i
71 __I 1 I P BRI 1 I LT
0 1 2 3 4 5 6
K
2.1. dbra. A kétmagnon kontinuum a K 6sszimpulzus tér K(K,0,0) szeletén J; = —1,
Jo = =3, J3 = 0,5 értékek mellett
Vezessiik be tovabbé a kovetkezo jelolést:
AEk(q) = Ey — &?g_q - 6%+q = —2A — (512<_q — 8[2<_Q> — (512<+q — 812<+Q) (2.23)

A (2.21) Schrodinger-egyenletben az energiat atirva (2.23) alakba és atrendezve azt

az alabbi onkonzisztens egyenletet kapjuk:

(2) _ i ViR (Q)R (Pag) (2)

A (2.24) onkonzisztens egyenlettel a kovetkezOképpen banjunk el: vezessiik be a ko-

vetkezo SM(%) mennyiséget a p feletti szummara, ekkor:
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Q) - g ) (229
Ahol:
5u(%) =+ X Bulp K0 () (2.26)

Helyettesitsiink vissza (2.26) egyenletbe (2.25) egyenlettel, és igy megkapjuk a kévet-

kez6 egyenletet:

S (5) _ i VH/R“/(p)lf{u(p,%)
B2 2NP,U/ AEK(p)

S (%) (2.27)

Ezen a ponton érdemes nyilatkozni a K értékeirol. Azt varjuk, hogy kotott két-magnon
parok el6szor ott alakul ki, ahol a K 6sszimpulzusuk a racs Brillouin-zonajanak magas
szimmetridja pontja. A fazishatdrokon vizsgdlédva azt tapasztaljuk, hogy egy-egy pont-
ban az eredetivel azonos érték{i minimum mutatkozik valamely magas szimmetriaju pont-
ban, azaz egy masik globdlis minimum. Ha pont ezen ponton mutatkozik kotott allapot,
Ezt konnyen megérthetjiik, ha visszatekintiink a 2.1. dbréara, ugyanis lathato, hogy a két-
magnon kontinuum két globalis minimumhelyénél az 6sszenergia éppen nulla. A 2.1. abra
éppen azon csatolasi konstans értékek mellett késziilt, amely a ferromagneses J; mellett
az FM-X hatéron van, ldsd: 1.3. dbra. Igy ha az X pontban példdul kotott két-magnon
par keletkezhet, az instabilizalnd a ferromagneses allapotot.

Fazisonként eltér, hogy hol van az egy-magnon energia Q minimumbhelye, ezért fazison-
ként eltér az is, hogy ezen magas szimmetriaji pontok koziil melyekben van ténylegesen
kotott allapot és melyekben nem.

Az alabbiakban a K = 0 szektort vizsgalom meg csupan a korabban emlitett J; = —1,
Jo = =3, J3 = 0,5 csatolasi konstansok esetén, de a szamitdas menete nem sokban tér el
a tobbi szektorban sem. Most a ferromagneses fazison beliil vizsgalédunk, ekkor Q = 0,

a minimalis energia pedig eq = 0. Tovdbba bevezetem a C,, = 5,(0) jelolést. A K =0

szektorban tovabbd igaz, hogy VCI%B =0 =" és R’ =g = 71;2’56 = 1, ennek
2 2 2 2 2

B 2
megfeleléen kap értéket R, (p,%) is. Ekkor:
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_ L VwRul(p)Ru(p,O) B L M
TONZT ARp) TN S VuRu(p)Cy  (2:28)

Cu

A (2.28) egyenletbdl lathatd, hogy gy 21 darab csatolt egyenletiink van. De mivel az
egyenletben a p feletti szumma sordn a p a Brillouin-zénabeli impulzusvektorokon megy
végig, ezért lesznek olyan csatornak, melyekre az egyenletek részben vagy teljesen szétcsa-
tolédnak a tobbitl. Mivel AEy(p) paros fiiggvény, ezért ha R,/ (p) és ]?# (p,0) paritésa el-
tér, akkor a p feletti, Brillouin-zénan vett szummazas soran a szorzatuk eltiinik. Ezen me-
chanizmus mentén az alabbi csoportok csatolédnak szét: {dyy.Coy2,Cy a2} {dez,CozysCony
{dayCyzasCoy}t €8 {SuysSuasSaysQasy,z,0e 2.0y wzibz 2y @adyz aydos a2 dyy

A négy imént felsorolt halmaz koziil az utolsé, a leghosszabb, mar nem csatolédik szét
jobban, ennél fogva a megoldasa bonyolult, hiszen lényegében egy 15X 15-0s méatrixot kell
megvizsgalni, hogy a sajatértéke milyen A értékek esetében lesz 1. Azonban mindezen
felill egyaltalan nem garantalt, hogy lesz ilyen pozitiv A, és a kotott allapotok keresése
soran a pozitiv kotési energidkban vagyunk érdekeltek, egyéb esetben nem vagyunk az
kétrészecske kontinuum alatt. Konkrét szamolas helyett ezért ebben az esetben gondoljuk
at a kovetkezoeket: az egyenletek kozotti csatolasi matrixrél elmondhato, hogy akkor lesz
a sajatértéke az egy, ha a matrixbdl kivonva az identitast egy szingularis, azaz egy null
determinanst matrixot kapunk. Ez a determinansegyenlet altalanos .J;, Jo, J3 esetén
akkor teljestil, ha a diagonalis elemek mind eggyel egyenldek a csatolasi matrixban. Ez
azonban elég ritka esetben teljesithetd egyéltalan, de foleg ritkdn pozitiv A értékekkel,
hiszen abban az esetben a nevez6 a szumma belsejében tisztan negativ.

Ezért foglalkozzunk a harom darab, egyesével harom elembdl all6 halmazzal! Ezek-
re a megoldas roppant hasonld, ezért csak az egyikkel foglalkozok most, ez pedig a
{dsy,Cay 2,Cyz2}. Mivel ezen elemekre igaz, hogy R,(p) = f?u(p,O), de V,, nem ugyanaz
a dgy-re, mint ¢, .-Te vagy c, . .-Te, ezért az egyenletek csatolasit lefr6 matrix nem lesz
szimmetrikus, de konstans szorzo van a felscharomszog és az alsé haromszog transzpo-

naltja kozott. Felirva pedig a kovetkezot kapjuk:
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11 12 113 Ca,, Ca,,

io1 t22 123 | [ Cepp | = | Covyn (2.29)
7;31 232 233 CCy,z,z C(Cy,z,z
Ahol a matrixelemeket a kdvetkez6 egyenletek adjak meg:
1 —VuRy(P)R.(p.0) 1 —VuRu(p)R.(p,0
i w Aty (p) (P, ) _ L w R (P) u(pv ) (2.30)

2N 4 AEy(p)  2N4%  —2A-—2g,

Ahol p; pt! = {duy,Cay 2:Cyu-} esetén rendre a;b = {1,2,3}, és iqp # ipq, de Qg = %iba.
I
Az egyenlet pedig, amit a matrixnak ki kell elégitenie, hogy a sajatértéke legyen az 1 a

kovetkezo:

(11 — 1)(da2 — 1) (433 — 1) 4 i12@23731 + i13721%32—
(2.31)
—i13(t92 — 1)iz1 — t12f21 (933 — 1) — (@11 — 1)iagize = 0

Ezen a ponton minden eszkoziink, ismeretiink és egyenletiink megvan ahhoz, hogy
ha vesziink egy konkrét Jy, Jo, J3 értékharmast, akkor arra elvégezhessiik a megfelelo
numerikus szamitast, még ha az ezekkel a megfontolasokkal lassii is lenne. A K = 0
szektorra J; = —1, Jo, = =3, J3 = 0,5 csatolasi konstansok esetén elvégeztem a fentebb
levezetett egyenletek segitségével a megfelelé numerikus szamitasokat, és azt kaptam,
hogy nem alakul ki itt két-magnon kotott allapot. Azonban a fentebbiekhez nagyon
hasonléan levezettem a megfelels Osszefiiggéseket a K = (27,0,0), azaz az X pontra,
és ugyanezen csatolasi konstansokra, azaz az FM-X fazishatar ugyanezen pontjan azt
kaptam, hogy kialakul kotott allapot, méghozza A = 0,12(9) kotési energiaval, ahol az
energiat J; egységekben mérjiik.

A 2.2, dbran az lathatd, ahogyan a (2.31) egyenlettel analég, de K = (27,0,0) pontra
vonatkozé determindnst kiszamoltam egy 16 X 16 X 16 racsra (piros vonal) és egy 8 X 8 X 8
racsra (kék vonal), és megkerestem, hogy hol éri el a nullat. T6bb megoldés valdsziniileg
a véges méret miatt van, és végtelen rendszerre ezek eltiinnének, kivétel az a zérushely,
amely tobb méretben is zérushely, amely a kotott allapothoz tartozo kotési energianak

felel meg.
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2.2. abra. a (2.31) egyenlettel analég determinans kiszamolva egy 16 X 16 X 16 racsra
(piros vonal) és egy 8 X 8 X 8 racsra (kék vonal) K = (27,0,0) szektorban J; = —1,
Jo = =3, J3 = 0,5 értékek esetén. Lathatd, hogy egy kozel kozos pozitiv értékben metszik
a nullat, ez a kotott két-magnon par egy részecskére jutd kotési enelrgidja.

Csupan megemlitem tovabba, hogy egy lehetséges analitikus tovabbvitele a probléma-
nak a (2.30) egyenlet kozelitése az egy-magnon minimum kortl, ekkor ugyanis AFy(p) ~
—2A — %, ahol m.sy az effektiv tomeg, amelynek vehetem az egyszert reciprokat, mert
esetiinkben az (1.21) egyenlet masodik derivaltja a Q = 0-ban az identitds konstans szo-
rosa, tehat egy skaldr, nevezetesen mcsy = —2J; — 2J5 — 12.J5, amely a ferromagneses
tartomanyban egy pozitiv szam, lasd: 1.3. tablazat, illetve 1.3. és 1.4. abra.

Ha kozelitjiik ilyes médon a (2.30) egyenletiinket, akkor a szamlél6 pedig ardnyos lesz
papi-tel. A szummérdl dttérve integraldsra, és a Brillouin-zénat egy A sugari gémbbel
kozelitve az integral eredménye egy jol definialt fliggvénye A-nak, melyet mér, a kons-
tansokra is tgyelve, behelyettesithetiink a (2.31) egyenletbe, mely igy mar algebrai, de

kozelité egyenlet lesz A-ra. Ez egyelére csak megemlitésre keriil itt, tovabbi vizsgdlatokat

igényelne.

25



3. fejezet

Osszefoglalas, kitekintés, tavlatok

Osszefoglaldsképpen el8szor altaldnos megéllapitasokat tettem egy altaldanos alaku
Hamilton-operatorrél, majd konkrétan ratértem a lapcentralt kobos racs targyaldsara.
El6szor a Tisza-Luttinger modszer segitségével megalkottam az elsé-, masod- és harmad-
szomszéd csatolast tartalmazo Heisenberg modell fazisdiagramjat, majd a ferromagneses
tartomanyon beliil vizsgalédva altalanos alakii Hamilton operdtorra levezettem az egy-
magnon diszperzios relaciot és a két-magnon Schrodinger-egyenletet. Majd a Schrodinger-
egyenletben megjelen6 potencialtagot szamoltam ki a konkrét lapcentralt kobos racsra, és
ezt felbontottam parcialis hullamokra a kés6ébbi szamitasok érdekében. Végiil ennek se-
gitségével megadtam a modszert arra, hogy hogyan lehet kiszdmolni a két-magnon kotott
allapotok kotési energiajat.

A dolgozat kiterjeszthet6ségérol szolva pedig szamos érdekességet lehetne vizsgalni
még, ami jelen dolgozatba nem fért bele. Példaul megvizsgalni a parcialis hullamokat,
hogy melyik milyen irreducibilis abrazolasa szerint transzformalédik a pontcsoportunk-
nak. A K = 0 szektoron kiviil minden m&s magas szimmetridju pontra is ki lehetne
terjeszteni a szamolasokat, esetleg ott példaul mashogy csatolodnak-e szét az egyes csa-
torndk, vagy kialakulhat-e egyaltalan ott barminemii kotott allapot. Egy érdekesség le-
hetne tiizetesebben szemiigyre venni a szét-nem-csatolodott csatornakat is, ennek esetleg
valamilyen szimmetridkban kodolt okat is meg lehetne keresni, persze ha létezik ilyen. Vé-
gezetiil, hogy csak még egy lehetdséget megemlitsek, az egyes fazishatarokon meg lehetne
nézni a magnon stabilitast, és hogy milyen jellegii rendez6dés megy végbe a hatarokon,

vagy akar a szamitasokat kiterjeszteni mas fazisokra is.
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