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I. BEVEZETES

A PhD fokozatomat (tematika a rendezetlen, tobbnyire fagyott rendszerekkel volt
kapcsolatos) 1985-ben szereztem a Bébes-Bolyai Tudoményegyetemen, Kolozsvaron. Ezt
minositette Kandidatusi fokozattd a Tudomanyos MindGsité Bizottsdg Budapesten, 1993-
ban. Az itt bemutatott tézisek igy az 1985-6s évet koveté majdnem 30 éves tudoményos
tevékenység megfogalmazott eredményeibol véalogatnak koherens modon a megvalasztott

tematika alapjan.

II. A KUTATASOK ELOZMENYE

Sokrészecskés, kvantummechanikai és kolcsonhaté szilardtestfizikai rendszerek kvan-
tumtérelméleti modszerekkel vett, vagy modellszinten pontos elméleti tanulmanyozasa —
teriilet mely tudoményos tevékenységemet 1985 utan korvonalazza — Debrecenbe érkezésem
elétt, a Debreceni Egyetemen, tudoméasom szerint nem folyt. Az e targykorbe tartozé rend-
szerek rendez6dési formainak és e folyamatok torvényszertiségeinek tanulmanyozasa azonban
vilagszinten komolyan zajlott és az érdeklodés kozpontjaba allt, hiszen a nyomon kovetett
periédusban tobb olyan anyagcsoport felfedezése tortént amely kiilonos tulajdonsagokkal
rendelkez6 és tobb esetben 1j rendezddési lehetdségeket hozott napvildgra. E rendszerek
kozé sorolhatdak példaul a nehézfermionos anyagok, magashémérséklet szupravezetok, nagy
magnetoellenallast mutaté rendszerek, erésen korrelalt rendszerek, vezetd polimérek, és nem
utolsé sorban mesterségesen eléallitott rendszerek mint pl. optikai racsokban kialakitott
konfiguraciok. Ezt a hatteret, amely 0sztonzé kérdésfelvetései mellett a kutatds zajlott,

részletesen az értekezlet 11. fejezete mutatja be.

III. A VIZSGALATOK CELKITUZESEI

A témakor a sokrészecskés rendszerek tag értelemben vett rendezettségre valo

torekvésének leirasa. A célkitlizés ezen folyamat jellemezhetdségének fejlesztése,
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sokszintiségének kidomboritasa, torvényszertiségeinek feltarasa, leirasi lehetoségeinek
fejlesztése, szabalyossagainak kimutatasa, 1j rendezodési formék észrevétele, leirasi
modszertananak tovabbfejlesztése.

A tanulmanyozas vonala a korrelacids hatasok erdsodésének, és ezen hatdsok a leiras
szintjén vett mind pontosabb és pontosabb figyelembevételének utjat koveti. Az elemzés
soran nemcsak az a fontos hogy a jelenség fizikai hattere és mikéntje lathatéva valjon,
hanem az is, hogy a felhasznalt modszer maga mennyire képes szamot adni a folyamatrol,
és mindezt milyen kvalitassal teszi.

Az évek multaval a tanulmanyozott folyamatokban az erds kolecsonhatédsi hatasok és a
korrelaltsag fontossaganak kidomborodédsa kovetkeztében, a jellemzés szintjén fokozatosan
hangsilyozottabba valt a munkdmban a pontossag, a kozelitések elhagyasa. Ennek
kovetkeztében, a tanulmanyozott periodus két egymashoz kapcsolodd, de modszertani
eljarasaiban elkiilonitheto szakaszra bomlik: az elsé évtized a kiilonbozo kozelitések alkal-
mazasanak idészaka, mig a méasodik rész, terjedelmének nagysédgrendjében nagyjabol kétszer

akkora iddszak, a kozelitésmentesség periédusa.

IV. ALKALMAZOTT MODSZEREK

A kozelitéses jellemzések a szilardtestfizika targykorét képezo sokrészecskés rendsze-
rek kvantumtérelméleti leirdsabdl szarmazé T = 0 és T' # 0 homérsékleten vett Green-
figgvény technikdjanak fegyvertarara alapoznak (VI,VILVIII. fejezetek), illetve varidcids
jellegiiek (IX, X. fejezetek). Az utébbiak koziil, a X. fejezetben alkalmazott Gutzwiller
hullamfiiggvénnyel D > 1 dimenzidéban vett, és mas kozelitéseket nem alkalmazo szamolasi
modszer sajat fejlesztésti.

A kozelitésmentes jellemzések, figyelembe véve hogy sokrészecskés tobbnyire nem egy-
dimenziés kvantummechanikai rendszerekrol van szo, majdnem teljes egészében sziliz ta-
lajon formalodtak, technikai és tobbszor elvi 1épéseikben is sajat fejlesztésben kidolgozott

eljarasok. Ezen alkalmazott moédszerek koziil az értekezés kettét példdz, mégpedig a) a
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lejatszodo folyamat definicidszerti értelmezése, majd a definicié rigurézus keretek kozott vett
matematikai nyomonkovetése (hémérsékletfiiggd fonalszeri klaszternovekedés jellemzése,
XI. fejezet), b) a Hamilton operdtor pozitiv szemidefinit forméra valé dtalakitésa, a leveze-
tett formahoz tartozé legkisebb energidju és részecskeszam fiiggo sajatallapotok megkeresése,

majd ezek fizikai tulajdonsaganak feltdrasa és jellemzése (XII - XVII fejezetek).

V. UJ TUDOMANYOS EREDMENYEK

Az elkovetkezékben az értekezésben bemutatott 1j tudoményos eredményeket
tézisszertien foglalom Gssze. A leirasnak megfeleloen el0szor a kozelitéssel elért eredmények
tételes felsoroldsa jelentkezik (A. pontok), majd a kozelitésmentes eredmények (B. pontok)

keriilnek bemutatdsra.

A. Kozelitéssel elért eredmények

Al Kiterjesztett Hubbard modell alkalmazasaval anizotropikus spin-stiriiség
hullamokbdl allo fazisok 1étezését mutattam ki elsok kozott, olyan kortilmények feltételezése
mellett amelyek nehézfermionos rendszerekben adottak. A levezetett fazisok megjelenési
lehetOségét nemcsak a rendparaméter egyenletek alapjan igazoltam, hanem energetikai sta-

bilitasukat is nyomonkdvettem, tovabbé termodinamikai viselkedésiiket jellemeztem, [18,19].

A.2. Réteges felépitésii szupravezeté rendszerek tanulméanyozasa soran elsok kozott
megmutattam, hogy a sikok kozotti csatolas nemcsak hogy stabilizalja a rendezett fazist,
hanem a szupravezeto kritikus homérsékletet is novelheti. A sikok kozotti csatolas
egyrészecske (hopping) és kétrészecske (vonzé jellegii kolesonhatds) tipust jarulékainak
figyelembevétele mellett példaul tizszeres szupravezetd kritikus hémérsékletnovekedés is
elérheté [17]. Topologikus rendezédés sem veszélyezteti ilyen fazis jelenlétét zérd kiilsé

mégneses térben [1].

A.3. Megmutattam, hogy Kondd racshoz hasonlé rendszerekben amelyek kiterjesztett
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Hubbard modellel leirhatoak, spin-stirtiség hullam és szupravezeté koegzisztencia fazis
létezhet a fazisdiagram bizonyos tartomdanyain. A koegzisztencia fazist egy (k, —o; —k —
Q, o) tipust szupravezetst generald atlagérték stabilizalja (ahol Q a ,,nesting” vektor), mely
kovetkeztében a spin-stirliség hullam és szupravezeté rendparaméterek egyiittesen, energeti-
kailag stabil formaban léteznek [20]. A koegzisztenciat stabilizalé tényezé jelenléte kétsavos
rendszerek esetében is fontosnak bizonyult [21], ez esetben viszont a két sav jelenléte miatt
a inter-sav tipusu szuprevezetot generald atlagértékek és a dopolas jatszanak e szempontbol

fontos szerepet.

A4. A szimmetrikus esetben vett periodikus Anderson modellre olyan variaciés
lefrast végeztem, amely tetszéleges dimenziéban és a (Hubbard U > 0-ra vonatkozd)
teljes paramétertartomanyon megfelel6 jellemzést biztosit. A variaciés hullamfliggvény
a Gutzwiller tag mellett a k-térben értelmezett tovéabbi 6 darab (és k-fiiggd) varidcids
paramétert tartalmaz. Az alapallapoti energidra nagy, illetve kis U esetében szamolt per-
turbécios eredményekkel nagyon jél egyezo eredmény addédik. A fézisdiagramban egy kri-
tikus U/t érték felett antiferromédgneses rendezettség jelenik meg, melyet a leirds spin-siiriiség

hullam szert viselkedésnek talal [10].

A5, A szakirodalomban egyediili (nem szimuldciés jellegil) szamoldst végeztem a
kétdimenziés Hubbard modell Gutzwiller hullamfiiggvénnyel valo jellemzésére Gutzwiller
approximacié nélkiil. Az eljaras adottnak tekinti a Gutzwiller hullamfiiggvényt, és semmi-
lyen mas kozelités felhasznalasa nélkiil alapallapoti varhatoértékeket fejez ki. A szamolas
végeredményben perturbativ jellegli, (¢> — 1) hatvdnyai szerint adja meg az alapallapoti
varhatéértékeket. Ez olyan koefficiensek segitségével torténik amelyeket 8-ad rendig pon-
tosan, majd 9-t6l végtelen rendig (n/2)'" pontossdggal adottak (itt g a varidciés paraméter,
és n a részecskeszam slirliség). Fém-szigetel6 atmenet nem adédik. Az eljards egy
1j specialfiiggvény bevezetésével tortént, mely lehet6évé teszi kiilonbozo rendt jarulékok
tetsz6leges dimenzidéban vett kifejezését [7,8]. A nyolcad rendig mené diagramatikus

jarulékok részletes bemutatdsa [9]-ben tortént. Hangsulyozni szeretném hogy a felhasznélt
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modszert is sajat fejlesztésii.
B. Kozelitésmentes eredmények

B.1. Egzakt leirast dolgoztam ki fonalszeri klaszterek hémérsékletfiiggd novekedésének
modellezésére. A jellemzés akkor alkalmazhaté ha kiskoncentracios rendszerben a részecskék
kozotti atlagos tavolsag sokkal nagyobb mint a részecskék kozott hatéd rovidhatotavolsagu
kolecsonhatas hatosugara. Az eredmény hémérsékletfliigeé rigurdzus valdsziniiségi teret
eredményez, mely csillagaszati mérések, Monte Carlo szimulaciok, illetve szilardtestfizika
targykorébe tartozd spinrendszerekre vonatkozdé mérési eredményeket jé pontossdggal ad

vissza [15].

B.2. Els6 izben publikaltam egzakt alapallapotokat a haromdimenzios periodikus An-
derson modellre. A pozitiv szemidefinites felbontasra tamaszkodé eredmények egy szamos
kvantummechanikai szuperpoziciéra alapuld szigetel6 és egy nem-Fermi folyadék tipusu
vezet$ fazist eredményeznek 3/4 savtoltés koriil, illetve ferromagneses fazist 1/4 savtoltés
esetében. A szigetel6 - fém atmenet ritkafoldfémek esetében tapasztalt v — o tranzicidként
is értelmezhet6. A modelleredmények ezen atmenet soran erds kompresszibilitas véltozast
mutatnak mely kisérletileg is tapasztalhato. Tovabbmendleg, a levezetett ferromagnesesség

a modell kortilményei kozott az els6 pontos ilyenszerti eredmény [11,12].

B.3. Bizonyitottam, hogy a periodikus Anderson modell kétdimenzids valtozataban
is megjelennek a fazisdiagram kiilonbozé tartomanyain nem-Fermi folyadék tipusu vezeto
fazisok, illetve lokalizalt tartomanyok 3/4 savtoltés esetében. A kozelitésmentes jellemzésnek
ez estben vannak specifikusan 2D-re vonatkozd 1épései, és az eredményiil kapott fizikai tulaj-
donsédgok eltérnek a 3D-ben tapasztaltaktdl (pl. kompresszibilitdsi ugras a vezet&-szigeteld
atmenet sordn nem tapasztalhatd). A tanulményozott fazisok a Hamilton operatorban sze-

replé csatolasi allandok elfogadhaté értékei mellett jelennek meg [2,3]. A jellemzést félig
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toltott rendszer esetére is kiterjesztettem, U = oo hatdresetben [4].

B.4. Rendezetlen és kolcsonhaté kétdimenzids rendszerek esetében —sikeriilt
kozelitésmentesen lokalizacio-delokalizacids atalakulast kimutatnom. A leirds a Hamilton
operator pozitiv szemidefinites felbontasan alapszik, de a rendezetlenség jelenléte miatt ez
most teljesen lokalis paraméterek segitségével torténik, és ezaltal az dtalakitas kovetkeztében
fellépo fliggetlen paraméterek szama a rendszer csomépontjainak szamaval aranyos. Ha a
rendszer kétsavos jellegii, a két tipusi fermion mobilitasanak aranya minden csomoéponton
ugyanaz, ha a lokalis egyrészecske potencidlok minden csomoéponton taszito jellegtiek, illetve
a lokdlis Coulomb kélesénhatas (habér lehet rendezetlen) minden csoméponton pozitiv, meg-
mutattam, hogy egzakt alapallapot vezethet6 le. Ez koncentrécié fiiggd és 1/4 savtoltésen
lokalizacié-delokalizacios dtalakulast ad. Megmutattam, hogy az atalakulasnél Griffiths fazis

fellépése valdszintitlen [5].

B.5. Stripe és sakktabla tipust egzakt és nem-degeneralt alapallapotokat vezettem
le kétsdvos rendszerekre két dimenziéban. A koncentracié csokkentésével egynegyed
savtoltésen homogén fazisok allnak el6. A tovabbi részecskeszam koncentracié csokkentés
ezeket rendezetlen klaszterekbdl allo fazisokra szakitja. A tovabbi koncentracié csokkentés
olyan degenerdalt alapéllapotokat alakit ki, amelyekben stripe és rendezetlen klaszter
megoldasok egytittesen el6fordulnak. FEzen szitudcié mellett, ha a rendszer Hamilton
operatoraban stabilizdl6 jarulékok vannak jelen (ilyen pl. disztorziés vonalak, dimerizécid,
periodikus toltés eloszlas, stirtiséghulldmok, stb.) nem-degeneralt stripe alapédllaporok jelen-
nek meg. Azt is megmutattam, hogy a sakktabla fazis egy specifikus diagonalis stripnak

felel meg, igy leirasira ugyanazon mdédszertani eljaras alkalmazhaté [16].

B.6. Négyszoges cellaval rendelkezé és Hubbard tipusu kolecsonhatasokat tartalmazo
lancok esetében els6 alkalommal vezettem le multielektronikus egzakt alapallapotokat
[13,14]. A jellemzés a lanc sikjdra meréleges méagneses és elektromos terek jelenlétét is
figyelembe veszi kiilonbozé elektronkoncentracios tartomanyokon és a rendszer egyszerti mi-

volta ellenére rendkiviil érdekes alapallapotokat mutat ki. Ezek koziill megemlitésre mélto



dc_890 14

pl. telitett és telitetlen, szigetelo és vezetd ferromagnes, nem-magneses fazisok, folyamatos
és véges koncentraciotartomanyon kialakulé szigetelo, rogzitett spinpolaritassal rendelkezo

toltéshordozdk szamara kialakuld vezeto.

B.7. Pentagon cellaval rendelkez6 lancok esetében, nagykoncentraciés tartomanyban
rigurozusan bizonyitottam, hogy inhomogén lokalis Coulomb taszitas képes “effektiv’ la-
pos savot kelteni, olyan koriilmények koézott mikor amigy, a kinetikus Hamilton operator
altal szolgdltatott savok teljesen diszperzivek [22,23], és azt is igazoltam, hogy ilyenszerii
jelenség nemcsak pentagon lancok esetében, hanem sokkal bonyolultabb lancok esetében is
megjelenik [24]. Megallapitottam, hogy a folyamat sordn, a tanulmanyozott esetekben, fer-
romagnesesség 1ép fel, egy olyan mechanizmus révén amelyet egy nagymértéki kolesonhatasi

energia csokkenés vezérel, és amelyet a dupla betdltés nagyfoku atrendezédése okoz [23,24].

B.8. Két dimenziéban és kétsavos rendszer esetében a Hubbard taszitas delokalizéld
hatasat vizsgdltam. Megmutattam, hogy amennyiben e kolcsonhatds savszigetelére hat
olyan koriilmények kozott hogy az allapot makroszkopikusan degenerdlt, delokalizacios
hatas &all el6. Ez abban nyilvanul meg, hogy az alapallapoti hullamfiiggvénybe belépo
jarulékokat szétszorja a kolcsonhatds annak az érdekében, hogy a dupla betoltést a leheto
legjobban csokkentse és ezaltal minimalisra allitsa be az alapallapoti energiat. Ezéltal az
alapallapoti hullamfiiggvényben kiterjedt operatorok jelennek meg amelyek a teljes rend-
szeren végigfutnak és a rendszer tetszéleges két pontjat Osszekotik. fgy a lokalizacids
hossz nagyon megné, ez adja a delokalizdl6 hatést [6]. Az eredmény még két aspektusbdl
fontos. Egyrészt mutatja, hogy kétsavos rendszerben a lokalis magneses momentumok kom-
penzécidja periodikus Anderson tipusu jellemzok mellett nagyrészt globalis titon torténik
félig toltott rendszer esetében. Masrészt, egy olyan rendezddési formét jelez amely alrécs
rendezodésnek nevezhetd, és amely jellemzbje, hogy alracsokon beliil valamilyen fajta ren-

dez6dés éll el6 de tigy, hogy kiilonb6z6 alracsok kozott semmiféle korreldcié nincs jelen [6].

B.9. Eljarast dolgoztam ki mely alkalmazhaté tetszoleges dimenzids sokrészecskés kvan-

tummechanikai rendszer egzakt alapallapotainak meghatarozasara részleges fazisdiagram
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tartomanyokon. Az a tény hogy pozitiv szemidefinit operatoroknak nincs negativ
sajatértékiik, trivialisan mindenki szamara ismert volt. De annak megmutatasaban, hogy ezt
effektive fel lehet hasznalni adott sokrészecskés rendszer alapallapotdnak konkrét és pontos
meghatarozasara a Hamilton operatorba onkényesen beirt rendszeridegen kiterjesztési tagok
nélkiil, fontos szerepet jatszottam, és ennek rogzitett modellhez kotott modszertanat én

tettem pontra [2-6, 23-25].
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