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A. El6szé

A PhD fokozatomat mely tematikdja a rendezetlen, tobbnyire fagyott rendszerekkel
volt kapcsolatos, az 1984-ben lezajlott védés utan 1985-ben kaptam meg a Babes Bolyai
Tudoményegyetemen (Kolozsvar). Ezt mindsitette Kandidatusi fokozattd a Tudomanyos
Minésité Bizottsag 1993-ban (Budapest). Az itt bemutatott anyag igy, az 1985 évet kovetd,
majdnem 30 éves tudomanyos tevékenység eredményeibol valogat a megvalasztott tematika
alapjan. E tevékenységem, az aranylag nagy idotartam miatt eléggé sokszinii volt, de a be-
mutatas soran a kiilonbozo altémakorok osszefonddnak egyetlen f6 vezérfonal mentén. Végiil
is, a korrelalt sokrészecskés rendszerek tag értelemben vett rendezettségre vald torekvése,
e folyamat jellemezhetésége, torvényszeriiségei, leirasi lehetdségei, és rejtett szabalyossagai
kotottek le mindig!, ezt probaltam jellemezni kiilonbozé koriilmények kozott.

Az évek multaval, a tanulméanyozott folyamatban az erds kolesonhatasi hatasok és
korrelaltsag fontossaganak kidomborodéasa kovetkeztében, tovabba a modellkiértékelés
lehet6ségének fenntartdasa kovetkezményeként, a tevékenységem folyaman, fokozatosan
hangsilyozottabba valt a pontossag, a kozelitések fokozatos elhagyasa. Ennek
kovetkeztében, a PhD utédni peridédusom két egymashoz kapcsolédd, de technikai és
modszertani alapon elkiilonithetd szakaszra bomlik: az elsd, nagyjabdl egy évtizednyi
periédus, a kozelitések alkalmazasanak idoszaka, az ezt kovetdé rész pedig, amely
hosszisagban nagysagrendileg nagyjabdl kétszer akkora terjedelmil, a kozelitésmentesség
periddusa (hangsulyozni szeretném: itt modellkoriilmények kozott vett targyaldsbeli eg-
zaktsagrol van sz6). Az elézmények és mddszerek ismertetése utédn ez indokolja a modell-
szintl targyalasokbol eredo sajat eredményanyag két részre valo felbontasat. A sokszintiség
hatterében és a két részt ativel6 mdédon, a fejezetek és a targyaldsmod azonban egy logikai
sorrendet kovet, amely a korrelaciok erdsségének és ezeknek, a leiras szintjén vett pontosabb
figyelembevételének névekedése iranyaba mutat.

B. A tartalomrdl

1. A hasznadlt rendezédési fogalom

A disszertacié kilonbozo, tag értelemben vett rendezddési formék modellkoriilmények
kozott vett megjelenési lehetdségeit elemzi és mutatja be. A | tag értelemben vett” jelzo
egyszeriien azt hiuzza ala itt, hogy a targyalt allapot nem sziikségszertien Landau-féle rend-
paraméterrel jellemzett, de amigy eltér a magashOmérsékletii rendezetlen fézistél (mint pl.
a klaszter, a stripe (fonal), a szigetel6, vagy a half-metal értelemmel bir6 félfém), vagy,
tulajdonsdgaiban teljesen kiilonbozik attol, amit a magashomérsékletli rendezetlen fazistol
intuitive elvarunk (mint pl. a D > 1 dimenziés nem-Fermi folyadék kélesonhaté fermionikus
de nem kondenzalt rendszerekben, effektiv kolcsonhatas altal 1étrehozott lapos sav, vagy, a
makroszkopikus degeneracié jelenlétében haté lokalis Coulomb taszitas hatasara fellépo de-
lokalizalt allapot). A jellemzés soran nem sziikségszeriien az &llapot az érdekes csupén,
hanem az is, hogy a leiras, vagy a modell képes e szamotadni réla vagy sem.
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2. A e(j:eze%? kgzpv:!'ltéz]- rendezddési formdsi

A szoba keriil6 és rogzitett modellkorilmények kozott bemutatott, az ismerteto fe-
jezetek kozpontjaba allé allapotok szama nagy. A kozelité modszerekkel targyalt esetek-
ben jellemzésre kertil (sorrendben): al) anizotrépikus spin-siirtiség hullam, a2) sikok kozotti
csatolds jelenlétében fellép6 szupravezetd, a3) spin-stirtiség hullam és szupravezet6 koegzisz-
tencia, ad) kétsdvos modell keretei kozt targyalt spin-siirtiség hullam, illetve a5) szigeteld
megjelenési lehet6sége a Gutzwiller hullamfiiggvény tiikrében.

A pontosan targyalt esetekben, sorrendben, bemutatésra keriil bl) fonalszert (filiform)
klaszterképzodés, b2) kétsdvos modell keretei kozott megjelend szigetel, haromdimenzids
normdl nem-Fermi folyadék, illetve ferromagneses fazis, b3) delokalizécié és lokalizacié ren-
dezetlen és kolcsonhaté 2D rendszerekben, b4) sakktabla, stripe (stabil vonalas felépitésii
rendez6dés) és rendezetlen klaszter dllapotok két dimenziéban, b5) négyszogi cellaval ren-
delkezé Hubbard lancokban fellépé rendezédési formék (ferromagnes, korrelalt félfém, vezet6
és szigeteld fazisok), b6) Otszogii cellaval rendelkez6 lancokban a kolecsonhatds hatdsara
fellép6 effektiv lapos sav és kovetkezményei, végiil b7) lokalis Coulomb kolcsénhatds altal
eloidézett delokalizécié.

A felsorolt, amugy széles spektrumon elteriilé folyamatokban a ko6zos a kolcsonhatés
okozta atrendezodés, amely a fenndllé koriilmények fiiggvényében kiilonbozé kimenetelii
(és tag értelemben vett) rendezettséget eredményez. A kimenetel, mint 0j allapot, de
fakto a korrelaciés fliggvények megvéltozasaval érzékelheto, de nem sziikségszertien rend-
paraméter megjelenéséhez kotott. A hattérben elhelyezkedd célkitiizés ilyenszerti folyama-
tok lefrasa, megértése, modellezhetoségének és torvényszertiségeinek tanulményozasa volt.
Az e torekvésbol eredo eredmények alapkéveire épiil fel a disszertacio.

3. A bemutatds vonala

A modellkornyezetben levezetett sajat eredmények bemutatdsa, az elézmények (II. fe-
jezet) és moédszerek (III. - V. fejezetek) ismertetése utédn, a VI. - XVII. fejezetekben
torténik. FEzen fejezeteket, a mindegyik fejezet elején talalhaté és ,,Kortilmények”-nek
nevezett bevezetck kapcsoljak 6ssze. A bemutatds sorrendje lényegében a korrelaciés hatasok
mind fokozottabb mértékben torténd figyelembevételének lancolata altal meghatarozott.
fgy a VI. - VIII. fejezetek &tlagtér elméleti szintjérél (minimédlis figyelembe vett kor-
reldciés hatdsok), IX. fejezetben taldlhat6 dinamikus atlagtér elemekkel ecsetelt Gutzwiller
projektédlt varidciés hulldmfiiggvény jellemzés (f6képp id6beli korrelaciés hatasok figyelem-
bevétele), majd a X. fejezet Gutzwiller varidciés hullamfliggvény pontos megragaddsén
keresztiil (térbeli korrelacidk varidcids szinten vett figyelembevétele) jutok el a XI. fejezetnél
kezd6d6 pontos eredményekig, ahol a korrelaciés hatdsok (modell szinten vett) figyelem-
bevétele egzakt.

A XI. - XVII. fejezetekben elérehaladva, Gjbdl a korreldciés hatdasok (mostméar pontosan
figyelembe vett) er6sédésének irdanydba mutat a bemutatés vonala. A XI. fejezet lényegében
klasszikus rovid hatotavolsagu korrelaciokat tartalmazé rendszere az indité anyag e von-



alon, amely utan a kvantumosarcl; vﬁ%l?egé—r]éndszereket tartalmazo XII. - XVII. fejezetek
kovetkeznek, hol a korrelacios hatdsok szamottevoek. Azonban a XII. fejezettdl kezdédoleg
a XVI. fejezetig a félig t6ltott rendszertdl tavoli koncentraciés tartomanyokon mozgom (itt
a korrelaciés hatasok a félig toltott rendszer korrelacios hatasainél kisebbek). Ezen a sza-
kaszon a korrelacios hatasok erdsitése a dimenzié csokkentésével torténik, mégpedig gy,
hogy a XII. fejezet D = 3 dimenziéjabol a XIII. fejezet D = 2 rendezetlen de kolesonhato
rendszeren keresztiil, majd a XIV. fejezet nematikus (fonalszerii) rendezédésének tutjan ju-
tok el a XV-XVI. fejezetekben targyalt kvaziegydimenzids (de nem integralhatd) lancokig.
Ez utdn kovetkezik a XVII. fejezet, amelyben a kvantumos D = 2 rendszer (a pontos
eredményeket tartalmazé fejezetek koziil egyediili médon) félig toltott allapotban vizsgalt.
A korrelaciés hatasok itt a legerdsebbek, és ezt nemcsak az alapallapoti hullamvektorban
megjeleno operdtorok kiilonos mivolta, hanem kiterjedt jellege is jelzi.

4. A soksziniség jelenléte és az eredmények eqgymdsutdnisdiga

A korrelaciés hatdsok er6sédése és ezen hatdsoknak a leirasban vett hangsulyozottabb és
hangsilyozottabb figyelembevétele titjan haladva, majdnem lehetetlen egyetlen rendezddési
format figyelembe venni csupan. Ez magyardzza lényegében a bemutatasra keriilé ren-
dezodési formak sokszintiségét. A korrelacids hatasokra vonatkozd és 1B 3. alfejezetben be-
mutatott 6svényén mozogva, adott ponton bemutatasra keriilé rendezodési forma lényegében
a kulonlegesség altal meghatarozott.

4.1. A kézelitéseket alkalmazo fejezetek esete

A kezdeti szakasz (VI. - VIIIL. fejezetek) 6 jellemzije az energetikailag stabil koegzisz-
tencia, amely ezen a szinten (a korreldcids hatasok tényleges figyelembevételének alacsony
szintjén) az érdekesség és kiilonlegesség forrasa. A koegzisztencia maga, az els6 két sajat mo-
delleredményeket ismerteté fejezetben (VI. és VII.) ugyanazon tipust rendezédési formak
kozott targyalt (spin-siirtiség hullimok kiilon a VI. fejezetben, majd szupravezetd fézisok
kiillon a VII. fejezetben). Az ezekre kovetkezd VIII. fejezet a két kiilonbozé rendezédési
forma (spin-siirtiség hullam és szupravezetd) energetikailag stabil egyiittlétezési lehetGségeit
targyalja. Az eredményiil kapott kiillonlegesség a felsorolt esetekben az energiarés k fiiggése
— anizotrépidgja — (a VI. fejezetben), a kritikus hémérséklet névelhetésége (a VII. fe-
jezetben), illetve, az ugyanazon Fermi feliileti tartomanyrészrél szarmazoé elektronok altal
stabil formdban keltett két, nagyon kiilénbo6zé fazis koegzisztencidja (VIIIL. fejezet).

Persze a hattérben fizikai okok is jelen vannak melyek a fizikai oldalrdl a | kiilonlegesség”
el6allasat segitik, s melyek figyelembevétele a gordiilékeny elérehaladashoz sziikséges. Ezen
faktorok kidomborodnak a bemutatas soran és lényegében a VI. fejezetben a legkozelebbi
szomszédok kozotti spinfliggd kétrészecske kolesonhatds, a VII. fejezetben a sikok kozotti
(egy- és kétrészecske szinten jelentkezd) csatolds, mig a VIII. fejezetben a szinglet, de
tomegkdzépponti momentummal rendelkez6 szupravezetd parosodas, és (kétsavos esetben)
dopolas formajaban jelentkeznek.



A IX. majd X. fejezetektépk%zdgdolgg,—;' léel-irés a korrelacios hatasok valamivel erésebb
szintl figyelembevétele mellett torténik (egyelére kozelitések szintjén). Ett6l a ponttdl
kezdve a kiilonlegesség okozdja lényegében a korrelacié. Ez a hatas lehet pozitiv, illetve
negativ jellegii is, amely lehetGségeket, sorra, a IX. és X. fejezetek hivatottak szemléltetni.
Ezek koziil a pozitiv jellegli hatast a IX. fejezet mutatja be, melyben egy varidcids spin-
stirtiség hullam tipusu allapotra egy Gutzwiller korrelator (projektor) alkalmazott. Spin-
stirtiség hullam a szemlélteto itt mert ez mar a VI. és VIII. fejezetekben elofordult, tovabba
a pozitiv jelleg abban mutatkozik, hogy korrelacios hatasok figyelembevétele mellett, a mo-
dell (szimmetrikus periodikus Anderson modell) teljes paraméterterében nagyon jé kvalitdsi
lefras adodik. Ezzel keriil ellentétben a X. fejezet, amely szintén Gutzwiller projektor-
ral figyelembe vett korrelaciés hatas jellemzésére hivatott a 2D Hubbard modell keretei
kozott (Fermi tengerre mint vdkuumra alkalmazott Gutzwiller projektor nem mas mint a
Gutzwiller varidciés hullamfliggvény amely a vizsgalat kozéppontjaban all). Ez esetben
azonban a korreldciés hatdsok figyelembevétele nélkiil (azaz Gutzwiller kozelitésben) kapott
fém-szigetel6 atmenetet mint eredményt, a Gutzwiller hullamfiiggvény pontos kezelése tel-
jesen semmissé nyilvanitja, azaz eltorli és a rendszer végig fémes jellegti marad. Ezt a tényt
illettem “negativ” jelzével, ami itt egyaltalan nem a korrelacids hatasok figyelembevétele
szempontjabol diminativ, hanem a Gutzwiller hullamfiiggvény gyemgeségeit domboritja ki
CSUpan.

4.11. A kozelitéseket nem alkalmazo fejezetek esete

A korrelaciés hatasok figyelembevételének tovabbi erdsitése vezet az egzakt eredmények
teriiletére. A X. fejezet eredménye, és az a tény hogy erdsen korreldlt rendszerekkel foglalkoz-
tam tobbnyire, talan érthetové teszi, hogy miért vetédtem munkéassdgom soran e témakorbe.
Megjegyzem, hogy az egzaktsdg modellkoriilmények kozotti egzaktsagot, a modell pedig
nem integralhaté modellt jelent az elkovetkezokben, ezen teriilet nyitottsaga és perspektivai
kotottek ugyanis le.

A pontossagot el lehet ugy érni, hogy a modellkoriillményeket szabjuk 1igy meg, hogy az
egzaktsag elérhetd legyen. Induldsképpen ezt szemlélteti a XI. fejezet egy specifikus (fili-
form) klaszternovekedési probléméval a kiskoncentricidés hatéresetben, amely lényegében
klasszikus folyamatokat fed. A korrelaciés hatdsok itt csak révid hatotavolsaguak, de
kisérleti mérésekkel jol 6sszemérhetoek a szamolds eredményei.

Az ez utan kovetkezd fejezetekben, kezdve a XII. fejezettol, a modelltipust a szakiro-
dalom maéar rég rogzitette, igy az eljarast kell gy megszabni, hogy pontos eredményekhez
vezessen. Ezen rendszerek mar kvantummechanikaiak, az eredmények meg sokrészecskés,
részecskeszamfiiggd alapallapoti hullamfiiggvényeket jelentenek, amelyek segitségével a
kialakulé rendez6dés (allapot) tulajdonsdgait kell &tlatni. A kontinuitds biztositdsa
érdekében a klaszterizacié e szinten is tovabbra is jelen van a XII - XV fejezetekben,
mégpedig a kiskoncentracios esetekben, de az egyik f6 kidomboritott mondanivalé e fe-
jezetrészeken az, hogy amit a X. fejezet kozelitések szintjén képtelen megtenni (azaz a
fémbél szigetel6be valé atmenet a kolcsénhatas okozta korreldcids hatdsokon keresztiil), azt
egy egzakt targyalds konnyedén és rendkiviil valtozatos végeredmények formajaban megteszi.
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E mellett egyrészt specifikus s((j)lg;szfnusége*rgﬁﬂ-réznek az eredmények, mint pl. a 3D nem-
Fermi folyadék a XII. fejezetben, a 2D és rendezetlen koriilmények kozott megjelend fém-
szigetelo atmenet a XIII. fejezetben, a korrelalt félfém a XV. fejezetben, vagy a kolcsonhatas
okozta effektiv lapos sav a XVI fejezetben. Masrészt olyan rendezddési formak is megje-
lennek, melyek tobb fejezet targykoréhez is hozzatartoznak, mint pl. a ferromagnesesség
(XII - XVI fejezetek), vagy szigetel6 allapotok (XII - XVII fejezetek). Kozben, a fejezetek
sorozataban elore haladva, a korrelaciok fokozasa érdekében elére tor a nematikus jelleg,
de ellentétben a XI. fejezettel ahol modellkorilmények domboritjak ki, itt kezdetben bi-
zonyos fajta anizotropidk (pl. disztorzids vonalak), vagy valamilyen fajta jelenlévs ren-
dez6dés (pl. dimerizacid, vagy stirtiséghullamok) segitik — lasd XIV. fejezet —, majd kés6bb
a behataroltsag idézi eld — lasd XV- XVI fejezeteket.

Végiil, a XII - XVI fejezetek félig toltott rendszertdl tavoli eredményei mellett a XVII.
fejezet félig toltott esetre vonatkozd eredményei kovetkeznek, ahol a korrelaciés hatasok
rendkiviil hangsilyozottak. Itt a kiilonlegesség nemcsak a Hubbard kolcsonhatds (amelyrél
megszoktuk hogy altalaban lokalizal) delokalizdlé hatdsédban rejlik, hanem egy bizonyos fajta
alrdcs rendezédésben, amit okoz (hasonl6 hatds a XV. fejezetben is eléfordul), tovabba a
kompenzaciérdl alkotott képben is (ami a IX. fejezet tartozéka is).

C. A sajat eredményekrol

1. A sajat eredmények és elhelyezésiik a bemutatott anyagban

Sajat eredményeim két tipusiak: egyrész a sajat magam altal kifejlesztett mdodszerekbol
allnak, masrészt a bemutatott modelleredményekbol tevodnek Ossze.

A sajat moédszerek bemutatdsa a kovetkezo alfejezetekben talalhaté: IV C @ Gutzwiller
hulldmfiiggvénnyel de Gutzwiller kozelités nélkiili szdmolastechnika két (vagy nagyobb) di-
menzioban; V A: Fonalszeri klaszterképzodés leirasa; V B: pozitiv szemidefinit operatorokra
alapuilé maédszer egzakt eredmények levezetésére sokrészecskés kvantum rendszerekben.

A sajat modelleredmények a VI. - XVII. fejezetben taldlhatok. Az ezen fejezetekben
ismertetett eredményekhez tartozo publikaciok amelyeket a XIX. tézisszerli dsszefoglald fe-
jezetben kiemeltem és felhasznéltam, a Bibliografia legelején, az 1-25 idézetekben taldlhatok

meg! 2.

2. A sajdat eredményeket tikrézé publikdcidkrdl

A XIX. fejezet 14 tézispontjahoz tartozé publikdcidk, 4 tézispont esetében (B.3; B.4:
B.8; B.9) nem tartalmaznak térsszerzét? %225, Ezen pontok a XIII., a XVIL., és részben (a
2D esetben) a XII. modellszintii sajateredményeket bemutaté fejezetekhez tartoznak, illetve
a XII. - XVII. fejezetek modszertanat képviselik. Mivel tarsszerzék nincsenek jelen, ezen
fejezetekkel nem foglalkozom itt részletesen.

Marad 10 fejezet (VI-XII, XIV, XV-XVI) melyhez tartozé (és XIX. fejezetben fel-
hasznalt) cikkek térsszerzével keriiltek publikalasra. Ezek koziil a XVI. fejezet esetében,

23,24

a részletezd cikkekben nincs tarsszerzoém, ami bizonyitja, hogy e fejezetben a munka



oroszlanrésze az enyém (tézissz%r%—és%zgefgg}a%%ﬁ pont). Ezen fejezethez tartozé harmadik
publikécié?? kiilfoldi tarsszerz6i az eredmények értelmezésében jétszottak szerepet.

A megmaradt 9 fejezet koziil kett6ben (IX. és X. fejezetek) az eredeti Humboldt
sztondijamhoz kapesolédé munkam keriilt. Igy, i) a X. fejezetben lényegében az Osztondij
el6készité (palyazati) anyag taldlhat6 (melyben a térsszerzé fiatal munkatarsak kik didkjaim
voltak — M.G. 1984 (1991), B.J. 1991 (1996)-ban szerezték meg fizikusi (illetve PhD) ok-
leveliiket —, a numerikus feldolgozasban segitettek). E fejezethez tartozik a XIX tézisszerii
osszefoglald A.5 pontja, a Ref.[” ?] publikiciékkal. Tovdbbmendleg, ii) a IX. fejezetben
foglalt anyagrész (a XIX tézisszerti osszefoglalé fejezet A.4 pontja, Ref.['°]) a Humboldt
osztondij alatti munkam eredménye, mely a modszer asszimilalasa utéan szintén oroszlanrészt
az enyém.

Mindezek utan még 7 fejezetre vonatkozolag kell informaciét szolgdltatnom. A Hum-
boldt kezdeti &sztondijam német vezetje (D.V.), kihez ma is szoros professziénalis kol-
laboracids vonalak fiiznek, ezen fejezetek koziil még két masik bemutatott fejezet (XII. és
XV.) esetében szerepel térsszerzéként a 2003-2008 idSintervalumbol szarmazo 4 cikken (lésd

a XIX tézisszerii osszefoglalé fejezet B.2 pontjdhoz tartozé Ref.['112]

, B.6 pontjahoz tartozé
Ref.[1¥11] publikdcickat). E cikkek teljes médszertana és matematikai eredményei a sajat
munkdm eredményei. A XII. fejezet esetében a tematikét is én vdalasztottam ki (a XV.
fejezeti cikkek esetében a témakort A. Kampf javasolta). A kiilfoldi térsszerzok e két fejezet
esetében a kiilonlegesebb alapéllapotok fizikai tulajdonsagainak jellemzésében jatszottak sze-
repet. Tovabba az alkalmazott mddszertannal 1997-2014 kozott egyik itteni tarsszerzé sem
publikalt cikket kiilon, ami bizonyitja hogy a teljes mddszertan és eljaras az én munkam
eredménye.

A megmaradt 5 fejezet (VI,VII,VIII, XI,XIV) esetében, az utolsé ketts (XI. és XIV).
fejezetek cikkeire szintén megemlitheto, hogy a teljes mdédszertanuk és eljarasi folyamatuk az
én munkdm eredményét képezik (lasd a XIX tézisszerii Osszefoglald fejezet B.1. pontjahoz
tartozé Ref.['®], illetve B.5. pontjdhoz tartozé Ref.['] publikdcidkat). Ezen esetekben a
tarsszerzo a numerikus feldolgozasban segitett.

Az eddig még nem targyalt 3 fejezetben (VI., VIL., VIIL.) a levezetések atlagtér elmélet
szinten kezelt Green fiiggvény technikaval torténtek (ezen eredményekhez tartoznak a XIX.
tézisszerii Osszefoglald fejezet A.1, A.2, A.3 pontjai). Ezekre vonatkozdlag megjegyzem, hogy
magat a médszert még hallgatéi koromban jémagam asszimilaltam 1977-1979 periédusban?,
majd 1979-1995 idoszakban publikdltam segitségével tobb mint 15 éven keresztiill. Ezen
peridédus elsé 4 évében, a 1979-1982 idoszakban, mindez tortént sajat tanitvanyok nélkiil
(1asd Ref.[*"28]), majd 1983-tdl sajat tanitvanyokkal (tébbek kozott az itt széban forgd
harom fejezethez tartozo cikkek fiatal tarsszerzojével), kiknek a teljes médszertant én adtam
at. Megjegyzem tovabba, hogy a VII. fejezethez tartozé egyik cikkemen (ldsd Ref.['T])
szereplo 1. Pop tarsszerzo, el6bb a hivatalos diplomamunka vezetom volt, kisérleti fizikus, ki a
kisérleti aspektusok szemléltetésére figyelt. Ilyen koriilmények kozott, a szoban forgd harom
fejezethez tartozo publikdcids anyag (XIX. tézisszerii Osszefoglalé fejezet A.1. pontjahoz
tartozé Ref.['®], A.2. pontjdhoz tartozé Ref.['"], és A.3. pontjdhoz tartozé Ref.[*>?]
publikécidk, melyek 1986-1989 periédusban keriiltek nyomtatds ald) tematika kivalasztdja,



stratégiai megtervezdje, értelm%z%je-%s%g) vég'riajtéja is voltam egyben.
Az €l6z6 mondatban elhangzottak vonatkoznak a VII. fejezethez tartozo és topologikus

fazisatalakuldsokra koncentrald cikkre is!

. Ez esetben renormalési csoport targyalas vezet
az ismert végeredményhez?®, mely részleteiben ezel6tt nem volt publikdlva soha. Kezdet-
ben, ezt a részletezést azért tettem meg mert tanitani kezdtem az anyagot®. De a témakor
elemzése a felmeriilo lehetdségek olyan széles spektruméanak atfésiilését és megvizsgaldsat
eredményezte, valamint olyan tag modellspektrumhoz valé viszonyat tisztazta, illetve tisztan
kifejtette, hogy ezdltal messze tillépte a Ref.[*?] indulé keretet és onallé publikdcicként allt
el6. Két dimenzioban a figyelembe vett jarulékok végiil is nem eredményeztek 14j relevans
paramétert, azaz 0j rendezodési format, ezért nem szenteltem kiilon fejezetet az itt bemu-
tatott eredményeknek.

Végezetiill megemlitem, hogy a XIX. tézisszerti 0sszefoglald fejezetben feltiintetett pub-
likdciék magyar nemzetiségli (de nem magyarorszagon €16) tarsszerz6i [B.J. (A.5. pont) és
M.G. (A.1,A.2,A.3,A.5,B.1,B.5 pontok)| lemond¢ térsszerz6i nyilatkozattal tdmogattak az
MTA doktori palyazatomat. Aldhtizom azt a tényt is, hogy a német tarsszerzdkre tett it-
teni allitasaimat, a volt Humboldt 6sztondij vezetom a 2010-es MTA doktori palydzatomhoz

kiildott ajanlolevelében — mely masolatat barmikor szolgaltathatja —, igazolta.

D. A tovabbi bemutdasra keriilé anyag szerkezete

A Disszertacié tovabbi része a kovetkez6 képpen van strukturdlva: a II. fejezet az
el6zményeket mutatja be, a III. fejezet modszerekre vonatkozé bevezetdje utan, az alkal-
mazott mddszerek részletezése a IV. fejezetben (kozelitéses modszerek esete), illetve az
V. fejezetben (egzakt eredményekhez vezeté moédszerek esete) torténik. Mindezek utdn a
sajat modell-eredmények bemutatasa kovetkezik két részre bontva, éspedig, a VI. - X. fe-
jezetek a kozelitések alkalmazasaval levezetett eredményeket, illetve a XI. - XVII. fejezetek
a kozelitések nélkiil levezetett eredményeket részletezik.

Ez utén kovetkeznek az dsszefoglalok, amelyek két részre tagolédnak eképpen: i) a XVIII.
fejezet egy fizikai Gsszefoglaldt tartalmaz, és végiil ii) a XIX. fejezet az elért tudoményos
eredmények tézisszer(i 6sszefoglaldsat mutatja be (ez a fejezet 1évén a Tézisfiizet magja). Az
anyagot a Bibliografiai osszefoglalé XX. fejezet zarja.

A terjedelmet illet6leg megemlitem, hogy a tartalomjegyzék és bibliografia
oldalszamlazast nem tartalmaz. Ezen tulmendleg, a bebutatott anyag 199 oldal, 48 abrat,
516 képletet és 327 bibliografiai referenciat tartalmaz.



dc_890 14

ELOZMENYEK BEMUTATASA



dc —I§ %QO‘Z’II\%ENYEK

Egy tobb mint negyed évszazadot betolté és a fizika teriiletén zajlé tudoméanyos
tevékenység elozményeirol beszélni rendkiviil komplikalt feladat, hisz e periédus alatt maga
a tudomanydg is sokat fejlédik és felhalmozott ismeretei nagyon sokat gyarapodnak. Ennek
megfelelen, a bemutatott elézmények altémakorokhoz (adott koriilmények kozott vett ren-
dez6dési formédkhoz és tendencidkhoz) kapcsolédnak és nyilvanvaléan, az idéskalan lokalisak.
Ennek ellenére képet adnak arrél hogy milyen tudoméanyos indokok kényszeritették ki
az illeté iranyba befektetett munkat, mi indokolta az illeté 1j ismeretadag levezetésének
sziikségességét.

A. Kozelitéssel levezetett eredmények el6zményei

1. Anizotropikus spin-stridség hulldmok

A hatvanas évek elejére Osszegytlt kisérleti adatok alapjan vilagossa valt hogy antifer-
romagneses spin rendezodés nemcsak kizardlagosan lokalizalt magneses momentumoknak
koszonhetdleg johet létre, hiszen itinerans rendszerek is 1étrehozhatnak hasonlé rendezédést.
Ez esetben a vezetési elektronok rendezédnek antiferroméagneses moédon, mégpedig gy, hogy
a rendszerben, bizonyos koriilmények kozott a spin-stirtiség (a geometriai pozicid szerint és
spontdn médon) periodikusan kezd valtozni. Ez indokolja a megjelend rendez6dési forma
spin-stirfiség hulldim elnevezését, melyet legelészor Overhauser®' irt le elméletileg. A Cr
esetére végzett sdvszerkezeti szdmitdsok utdn®? (ma vildgos hogy a krém a legtipikusabb elem
amely sav antiferromagnesességet mutat és amelyben megjelené spin-stirtiség hullam mar
szobah8mérsékleti tartomdnyon is elemezheté®® ), Fedders és Martin®! tovdbbfejlesztették
e rendezddési forma elméleti jellemzését ramutatva arra, hogy atlagtér elmélet szintjén ez
(matematikai vonalon) nagyon hasonl6 a Green-fiiggvények segitségével torténé szupravezetd
fazis (BSC-szinten vett) leirasdhoz.

A kisérleti vonal eredményeinek kovetkeztében kozben nagymértékben boviilt azon
anyagok halmaza amelyek spin-siirfiség hulldm rendezettséget mutatnak® 37,  tovabba
szennyezédések hatdsét is vizsgdlni kezdték tigy elméleti®®, mint kisérleti®® munkdkban, il-
letve az elméleti jellemzéseket is tovdbbfejlesztették?®. Meg kell jegyeznem azonban, hogy
ebben a periddusban konkréten ismert itinerans antiferromégnesek kizarélagosan k-fiiggetlen
(azaz izotrépikus) energiaréssel rendelkeztek, tovabbd minden észlelt tulajdonsagot kis
csatolasi allandok feltételezése mellett gyakorlatilag atlagtér elméleti vonalon meg lehetett
érteni és magyarazni.

Ezen szintrol, a spin-strtiség hullamok teriiletének 1j és mondhatni kvalitativ fejlédési
peridédusa a nyolcvanas évek elso felére tehetd. E szakasz kezdetét a nehézfermionos rendsze-
rek 1979-re frhaté és Steglich altal vezérelt felfedezése jelentette*'. Ezen anyagok viselkedése
sehogy sem fért bele a rendezett itinerans rendszerekben fellép6 fazisok BSC-tipusi matema-
tikai jellemzésekbe. Mindez kisérletileg abban nyilvanult meg, hogy kiilonb6z6 mérheté ter-
modinamikai mennyiségben tapasztalt fliggvényszeri viselkedés (példaul T', vagy w fiiggés)



teljesen mas volt mint az, amlq cl;zm%gigus-:el'nergiarés mellett alkalmazott atlagtér elmélet
adott. A nehézfermionos rendszerek kiilonboz6 rendezett fazisokat eredményeznek és ezek
kozott megtalalhaté a spin-sfirtiség hulldm is*?. Olyan itinerdns antiferromagneses allapotok
jelennek meg itt amelyek alacsonyhémérsékleti T fiiggése nagyon hasonlé az anizotropi-
kus szupravezetSkben tapasztalt T fiiggésekhez?® (azaz nem exponenciélis, hanem poli-
nomialis jellegiiek). Ez indokolta az anizotrépikus spin-siiriiség hullimok elméleti leirdsdnak
sziikségességét.

Az els6é elméleti munka amely anizotrépikus strtiséghullam létezésének lehetéségét

megjosolja 1968-bdl szarmazik Halperin és Rice munkdssdga nyoman**

. E munkaban egy
excitonikus szigetel$ formédjaban (azaz egy makroszképikus koherens kvantum allapot amely
egy bizonyos kritikus hémérséklet alatt elvélaszt egy félvezets és egy félfém &llapotot)
képzelték el az anizotrépikus stiriség hullamot. Ezen koriilmények kozott megjelend spin-
stirtiség hulldm léte azonban a mai napig kisérleti bizonyiték nélkiili és kérdéses®®.
Tudomédsom szerint, az els6 anizotropikus spin-stirtiség hullim (mikroszkopikus
jellemz6kt6l kiinduld és egész termodinamikai mérheté menniségekig mend) elméleti leirds
egy konkrét rendszertipusban, amelyben mértek is ilyenszertii allapotot, az én munkambol
szdrmazik'®1¥. Ez van bemutatva a kozelitéssel nyert eredmények legels6 fejezetében (lasd

a VI. fejezetben).

2. Sikok kézotti csatolds hatdsa réteges felépitési szupravezetdkre

Bednorz és Miiller 1986-ban publikdltak az els6 magashémérsékleti szupravezetokre
vonatkozé mérési adatokat?®, és hamarosan, a Chu csoportjdbdl szarmazé mérések alapjan?”,
1987 elején, a magashomérsékleti szupravezetok kritikus homérséklete mar 90 K koriil moz-
gott. A struktura elemzések nagyon hamar ramutattak arra, hogy rézoxid sikokbdl allé
réteges felépitésii rendszerekrol van szé és ez polarizélta a szilardtestfizikai kozosség nagyon
nagy hanyadat a réteges struktiraju anyagok iranyaba a nyolcvanas évek végén.

El kell azonban mondanom, hogy a réteges felépitésii szupravezeték iranti figyelem
kezdete nem 1986-volt, ugyanis a nyolcvanas évek elején konvencidnalis szupravezeto

rendszerekbél (pl.  Nb-bol) mii-szuperracsokat allitottak els*®49

és ezek tulajdonsdgait
vizsgéaltak. Rendkiviil érdekes hatasokat tapasztaltak ezen rendszerekre, mint példaul a T’
fliggésekben mutatott dimenziénalis ,,crossover” tipusi atmeneteket, vagy a réteg-vastagsag

t°051 " amelyek magyardzatra vartak.

fliggvényében a H.o-ben tapasztalt maximumoka

Ezen tipusu rendszerek sik-indexre alapozott elméleti leirdsdanak technikdjat mar a het-
venes évek legelején Kats®?, illetve Lawrence és Doniach®® munkdssdga nyomdn tisztéztdk. A
modszert legel6szor arra hasznaltak hogy a kétdimenzids szupravezetékbe fellépo fluktuacids
hatdsokat tanulmanyozzdk®, de a késébbiekben, a legtobb elemzés a felsé kritikus magneses
tér megértése koriil 6szpontosilt®. Ezen tilmendleg azonban, p-hulldm tipust szupravezet
fellépési lehet8ségét™®, az anizotrépidk a szuperrdcs viselkedésére vett hatdsat®”, illetve a
rendszer hévezetd képességének viselkedését®® is tanulmanyoztak.

Ezen hattér létezésének ellenére azonban tagadhatatlan, hogy a réteges felépitési

szupravezetok iranti és a nyolcvanas évek masodik felére tehet6 figyelem a magashémérsék-



letli szupravezetoknek készénl%‘?d.—%zgercl) szupravezetok tanulmanyozasaban nyilvanvaléan
az egyik kozponti elem a rézoxid sikban lejatszodé mechanizmus volt®, de a sikok kozotti
valamilyenfajta kapcsolat jelenléte implicite mindig ott volt a tudomanyos koztudatban,
hiszen, rigurézus keretek kozott nincs szupravezeto rendezodés 2D-ben, és ezt a kérdést nem
lehet egyszerlien a rendszer kvazi kétdimenzids jellegének hangsulyoztatasaval megkeriilni,
mert ezaltal magdnak a lejatszodd jelenségnek a megértésébdl vesztiink®. De mindezen
elméleti argumentumok mellett, Chu csoportjabdl szarmazé kisérleti adatok is mutattak,
tobbek kozott konkréten az ABesCuzOg, szupravezetOk esetében, hogy az intersik kapcso-
lat pozitiv szerepet jatszodhat a szupravezetd kritikus hémérséklet névelésébenS?.

A sikok kozotti kapesolat elméleti leirasban vett elso figyelembevétele a hetvenes évek
els6 felére teheté®, amikor Gerhardts egyrészecske inter-sik hopping tag hatdsit vizsgélta,
kétrészecske kolcsonhatéasi tag nélkiil, és megéllapitotta, hogy a hatas kicsi, tovabba a
szupravezetore nézve destruktiv. Mindezek utéan kétrészecske inter-sik kolcsonhatéasi tagot
is figyelembe vettek az elméleti jellemzésben®®, de ezt a szupravezetd p-hulldm kialakulds
lehetOségének vizsgalatara hasznaltak.

Ez az a pillanat amikor a sajat munkam sziiletett'”, melyben egyrészecske inter-sik
hopping tag van figyelembe véve inter-sik kétrészecske kolcsonhatas jelenlétében, de tugy,
hogy intra- és inter-sik egyszerre fellépé gap-koegzisztencia vizsgdlatdan van a hangsily. Tu-
doméasom szerint ez volt az elsé olyan elméleti eredmény amely inter-layer kapcsolat je-
lenlétében a szupravezetd kritikus homérséklet novelésének lehetdségét igazolta ( lasd VII.

fejezet).
3. Spin-siriség hulldm és szupravezetd koegzisztencia

A szupravezet6 allapot és magnesesség egymasrahatdsanak témakore, a Meisner effektus
révén tulajdonképpen a szupravezetd lényegi tulajdonsdgaibdl eredd kutatdsi teriilet®%4,
hisz kis magneses tér jelenlétében a szupravezeto teljesen kitaszitja magabdl a magneses tér
erovonalakat és ezaltal tokéletes diaméagnesként viselkedik. fgy mar a hatvanas évek elején
vildgos volt hogy a ferromégnesesség destruktiv mdédon hat a szupravezetére (pontosan:
s-hulldm esetében és egy kritikus spin-spin csatolds felett® 67), tovabba, hogy az egyiitt-
létezés tartomdnydnak kiterjesztése véges-momentum Cooper-par megjelenését igényli®®69,
Végeredményben tehat a magnesesség és szupravezetés, a ferromagnesesség szempontjabol, a
hetvenes évek kozepétdl elkonyvelten kevésbé kompatibilis fazisoknak latszottak™, de amint
az a nyolcvanas évek elejére kideriilt, mas méagneses rendezddések esetében ez egyaltalan nem
igaz. Példat szolgdltatott erre a helikdlis spin rendez6dés™, tovabba a spin-iiveg™ esete.

Az antiferroméagnes is ez utébbi kategoridaba tartozik. A kisérleti eredmények amelyek
a szupravezetd és az itinerans antiferromagnes koegzisztencigjat igazoltdk a hetvenes évek
masodik felére vezetheték vissza. Az elso vegyiiletek amelyekben ezen egyiittlétezés tapasz-
talhaté volt, a Chevrel vegyiiletek (RMogSs™, RMogSes™), ritkafoldfém boridok™, illetve
anizotrépikus organikus TMTSF tipusi anyagok’® voltak. A Cr otvizetekben a koegzisz-
tencia jelenség kisérleti igazoldsa kés6bbre, a nyolcvanas évek kozepére tehetd™ .

Hamarosan e kategériaba lettek sorélhatéak a nehézfermionos anyagok is. Az els6
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nehézfermionos rendszerben megjetenc szupravezeto fazist 1979-ben fedezte fel Steglich a
CeCuySiy vegyiiletben (T, = 0.65K)™. Mivel CeCuyGey ugyanazon réacs és elektronszer-
kezettel rendelkezett, de Ty = 4.15K alatt antiferromagneses tulajdonsdgot mutatott, mar
elérejelezte az itinerans antiferro-szupravezeto koegzisztencia lehet&ségét. Az els6 kisérleti
adatok e teriileten (U,_,Th,) X3 ahol X = Pt™ illetve X = Be®, U(Pt,_,Pd,)s*, tovdbba
U Ru»Si5%% esetébdl szarmaztak.

Az elméleti lefrast illetOleg, a legels6 munka e teriileten 1963-ra tehetd, amikor Bal-
tensperger és Strassler®® megmutattak hogy egy lokalizalt antiferromégnesben 16v6 elektron
géz szupravezetd tranziciét mutathat. Ot évvel késébb Petalas és Baltensperger®! mutattak
meg hogy egy spin-stirtiség hullam allapotban 1év6 elektron gaz szimultdn szupravezeto
allapotba is atmehet. Mindezek utan, a nyolcvanas évek elejétdl az 1j kisérleti adatokra
koncentralva jelentek meg az elméleti tanulmanyok. Machida, Nokura és Matsubara®® an-
tiferromégneses molekuldris térbe helyezett elektron gaz esetében egy Fulde-Ferrel-Larkin-
Ovchinikov®®% féle szupravezetéhoz hasonlé fazist javasolt, de Nass, Levin és Grest®® meg-
mutattak, hogy egy szelf-konszisztens targyalas ezt a hatést eltorli. Hasonlé modszerrel, a
termodinamikai potencidlra koncentralva, Umezawa csoportja a spin-stirtiség hullamnak a
szupravezetd Hcyp-re vett hatdsat tanulmanyozta DyMogSs esetében®”. Megemlitem, hogy

kozben egyirdny, csupan a szupravezetére vett hatds tanulmanyozdsa is folyt®.

Az elsé elfogadott koegzisztencia jellemzés az organikus kvdzi 1D anyagokra tortént3%%,
Ez esetben a kvézi-egydimenziés rendszer Fermi feliiletének diszjunk részei adtdk a két
kiillonb6z6 rendezodési format, igy jott létre a koegzisztencia allapot. Kozben 1985-ben
kristalyosodtak ki a C'r otvozetekre vonatkozd kisérleti adatok, melyek azt mutattak, hogy
ugyanazon d-elektronok hozzak létre ez esetben tgy a szupravezetd, mint a spin-striség

hulldim kondenzatumot?!

. Ezek magyarazatara 1986-ban jelent meg sajat munkdm amely,
tudomésom szerint, C'r-vegyiiletekre sajatos kétsavos rendszerre targyalta elészor a koegzisz-
tencia problémat?!.

A nehézfermionos rendszerekre az elsé elméleti probalkozas 1987-re tehet6 és Machida és

k92,93

Katotdl szarmazi . Itt a szupravezeto anizotrépikus moédon, de a spin-stirtiség hullam

k-fliggetlen forméban volt targyalva, tovabba az (U;_,Th,)Bejs-ra vett alkalmazds kisérleti

t949 - Ekkor jelent meg az én munkam?’, amely elsé alkalommal

adatoknak ellentmondot
targyalta a spin-stirtiség hullamot is anizotrépikus médon a koegzisztencia problémakban .

Az eredményeim bemutatésa a VIII. fejezetben talalhato.
4. Spin-siriiség hulldm a periodikus Anderson modellben

Az eredeti (egy szennyezédéses) Anderson modell 1961-ben jelent meg?®, harom évre ra

valt ismerté a Kondo modell®”

, majd 1966-ban kideriilt, hogy egy unitér transzformécio
révén, a két modell (specifikus paramétertartomanyon) ekvivalens®®. Ezen vonalon az indi-
vidudlis szennyez6dés hatasat prébaltak fémekben jellemezni. A nehézfermionos rendszerek
felfedezése utan*', gyakorlatilag a nyolcvanas évek elejétél, a szennyezdk periodikussé tétele
(rdcsban, minden racsponton valé elhelyezése) jelentette meg az Anderson modell periodikus

valtozatat, amelyet ma periodikus Anderson modell néven ismertink és amely elsé hivatasa
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a nehézfermionos rendszerek leirasa volt™:

Végeredményben ez egy Hubbard tipusu kétsdvos modell, a két sav hibridizacids tag-
gal (V) 1évén osszekapesolva, tovabbd a Hubbard kolesonhatas U csak az egyik sdvban
hat. Ebbdl eredéleg, a nyolcvanas évek kozepére tehetd elsé elméleti lefrasok!®%19t a Hub-
bard modellnél alkalmazott Gutzwiller variacios hullamfiiggvényre alapoztak, de ezt csupan
Gutzwiller kozelitésben hasznéaltdk amely koztudottan csak végtelen dimenziéban valik pon-
tossal®. Ily médon, az alapéllapoti energidra, egy U-ban linedris tag utén, —U/V?2 szerint
exponencidlisan lecsengs jarulék adédott!??. Ez az eredmény a megjelenése pillanatdban
sikeresnek volt elkonyvelhetd, hiszen a varakozasok az egyszennyezodéses eredeti Anderson

modellhez hasonlé Kondo viselkedést reméltek, amelyett az exponenciélis tag szentesitett!?3.

Megjegyzem tovabba, hogy a Ref.['%]-ban levezetett eredmény, numerikus szimuléciés ada-
tokkal osszemérvel® és kis U-ra jé egyezést adott.

Viszont hamarosan az is kideriilt, hogy az egyszennyez6déses Anderson modell és a
Kondo modell analégidjat nem szabad egyszertien extrapolalni a periodikus Anderson mo-
dellre, hiszen a rendszerben nincs annyi elektron hogy a Kondo kompenzaciét a réacsban
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ugy megtegye mint egyetlen szennyezodés esetében Az alapéllapoti energia szintjén

attételesen, ez az észrevétel példaul abban nyilvanult meg, hogy V-re végzett egyszerti per-

104,106,107 a7 exponencidlis —U/V?-es tag helyett linedris —V?/U jarulékot

turbaciészamitas
jelentetett meg, amirdl a Gutzwiller kozelitéssel targyalt Gutzwiller hullamfiiggvény nem tu-
dott szdmot adni. Lényeges tovabbd megjegyezni, hogy nagy U esetében sem az exp(—U/V?)
jérulékos, sem a —V?/U jarulékos tag nem adott megfeleld lefrast!®t.

Az alapallapoti energia elméleti leirasanak tovabbi javitasa, gy hogy az a nagy U tar-
tomanyon is megfelel6 eredményeket adjon, a kilencvenes évek legelejére tehet6. Ekkor ugya-
nis Strack és Vollhardt!'%” egy olyan varidciés hulldmfiiggvényt javasolt amely indulé allapota
az f-elektronok (Hartree-Fock szinten leirt) spin-stirtiség hulldm, illetve a c-elektronok
paramagneses Fermi-tenger allapotabdl &ll (itt f a korreldlt, mig ¢ a nemkdlesonhaté sav
elektronjait jeloli), és erre hat egy a varidcids paramétereket tartalmazé korreldtor amely a
hibridizacios tagot, illetve a lokalis f-elektron energiat optimizalja. Ezzel, a kis és nagy U
tartomany lefrasa megfeleloen megtortént, de kozepes U értékekre nagy kiilonbségek marad-
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tak jelen a szimuldciés™* adatokhoz képest.

A varidcids lefrds tovabbi fejlesztését a Miiller-Hartmann csoportja végezte el'®. Ok
megmutattdk, hogy a Ref.['%7] hulldmfiiggvényhez egy 14j tagot hozzdadva, a legaltaldnosabb
kétrészecske-szorzaz hullamfiggvényt kapjuk eredménytil amely bilinearis keltG-operator
szorzatbdl all és amely itinerans antiferromagnes rendezddést megenged a szimmetrikus pe-
riodikus Anderson modell esetében (félig toltott rendszerre). Ez a variaciés hullamfiiggvény,
mindannak ellenére hogy kétrészecske korrelaciés hatdsokat nem tartalmazott (és ez volt
a gyengéje), kis mértékben javitott a kozépsé U tartomanyon az alapallapoti energia
viselkedésén.

Ez az a pillanat amikor az én munkam kezdddott. En egy olyan variacios
hullamfiiggvénnyel dolgoztam amely a Miiller-Hartmann-féle hullamfiiggvényt tekintette
kiindulépontil, és erre, a korrelaciés hatasok figyelembevétele végett egy Gutzwiller kor-

relatort alkalmazott. Az eredmények, amelyek tudomdsom szerint ma is a periodikus An-
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derson modell legjobb Vauriéucié(s:i f'e:frégé? 9@&%,41993%&11 jelentek meg publikéldsban'® (1asd
IX. fejezet).

5. Gutzwiller hulldimfiigguénnyel jellemzett kétdimenzids Hubbard modell

A Hubbard modell jellemzésére, a hatvanas évek elején Gutzwiller!®® egy varidciés
hulldmfiggvényt (,,GWF” forméban roviditi a szakirodalom) javasolt (mely ma a nevét
viseli) s amely a nemkdlcsonhaté sokrészecskés és fermionikus hullamfiiggvényre egy, a di-
rekt r-térben értelmezett lokalis korrelacids faktorral hat. Habér e varidciés hullamfiiggvény
analitikus formaja elso latasra egyszertinek tiint, mégis atlagértékek szamoldsara til bo-
nyolultnak bizonyult. Ezért Gutzwiller, a GWF alkalmazédsa mellett (konkréten az a-

lapédllapoti energia kiszdmitdsa céljabdl) egy kiilon approximdciét vezetett be!l”

amely
Gutzwiller kozelités néven ismeretes (és amelyet ,,GA” formaban rovidit a szakirodalom).
A GA lényege hogy teljesen elhanyagolja a térbeli korrelaciékat. Megmutattak, hogy a GA
lényegében olyan kozelitést jelent amely a klasszikus statisztikus sulyaval veszi figyelembe

tlll

az atlagértékekben a kiillonbo6zo spin-konfiguraciok jarulékait™ ", illetve atlagtér-elmélet ek-

vivalens nyeregpont kozelitéssel egyenértékii!2.
E ponton ald kell hiiznom, hogy a Hubbard modell egyik 1ényegi hivatasa a fém-szigeteld

atmenet jellemzése!!3

, ezért a megjelenése pillanatatol ezen atalakulas leirasa egyik kozponti
témakore volt. A GA publikdldsa utdn Brinkman és Rice!'* észrevették, hogy a GA
Gutzwiller approximacio, félig toltott sdvban és egy véges lokdlis Coulomb taszitas felett,
fém-szigetel6 tranziciot ir le. Ez okbdl kifolydlag, a Gutzwiller varidcios hullamfiiggvény, a
GA kozelitéssel alkalmazva lett a prototipusa a korrelaciés hatésok dltal okozott fém-szigetel
tranzicié lefrdsanak®!®.

A tudoményos kozosséget azonban a nyolcvanas évek elejétél komolyan kezdte érdekelni,
hogy a Hubbard modellben, a Gutzwiller hullamfiiggvénnyel kapott fém-szigetelé atmenet a
Gutzwiller kozelités (GA) kovetkezménye e, vagy ténylegesen a GFW jellemzéje. A kérdés
tisztazasa céljabdl meg kellett probalni GWF-el atlagértékeket szamolni GA kozelités nélkiil.
Az elsé ilyenszerii szamitasok Fulde csoportjabdl indultak!'®!'” numerikusak voltak és 1D
véges gyiriikre vonatkoztak. Amint lathatd, mindannak ellenére, hogy a Hubbard model 1D

t18 az egydimenziés Hubbard modellt érintSleg tovabbra, is

egzakt megolddsa mar ismert vol
intenziv munka folyt hiszen a modell korrelacids viselkedésérol csak nagyon kevés informacio
volt ismert!?, és ezt kozelitések alapjan is prébaltak kihdmozni.

A GWF-el de GA nélkiil végzett szamitasok tovabb pontosodtak. Hashimotonak!'?® ana-
litikus és numerikus modszerek kombindcidjaval a termodinamikai limesz esetére sikeriilt
kozelité eredményeket levezetni gy, hogy a ferromédgnesesség fellépésének lehetdségét
vizsgédlta. Aztan perturbdcidos mddszerek alkalmazasaval Baeriswyl és Maki kis Hubbard

t121 . Kozben, numerikus

U esetére vezetett le alapallapoti energiara vonatkozd eredményeke
titon korreldcids fiiggvényeket is sikeriilt szamolni 1D-ben és végtelen U-ral??, illetve véges
U esetre!?3,

Igy jutunk el 1987-ben addig a pontig, amikor Vollhardt csoportja pontosan kiszamolta

1D esetben a Hubbard modell GWF jellemz&it GA nélkiil analitikusan és egzaktul'?* 126, Az
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eredmények azt mutattak, hogy a-Gutzwiker varidcios hullamfiiggvény, Gutzwiller kozelités
nélkiil nem ad fém-szigetel6 atmenetet és ezaltal, a GWF csak fémes allapotot képes leirni.
Mivel az 1D eset eléggé specifikus, ekkor meriilt fel a sziikségessége egy a Vollhardték
szamitasahoz pontossdgban kozelalld, de két dimenziéban végzett hasonld elemzésnek.

Ez az a pillanat amikor a GWF felhasznédlasaval, de GA nélkiil a 2D Hubbard ese-
ten kezdtem el dolgozni. Az eredmények a kilencvenes évek elején jelentek meg™® és
egyértelmiien igazoltdk, hogy D = 2 dimenziéban is, a GWF a Gutzwiller kozelités (GA)
nélkiil nem ad fém-szigetel6 atmenetet és a rendszer tetszéleges U-ra fémes jellegii marad.
Tudomasom szerint, két dimenziéban, a Gutzwiller hullamfiiggvénnyel, de Gutzwiller
kozelités nélkiil, ilyen pontossagu szamitas termodinamikai hataresetben és tetszoleges Hub-
bard U-ra egyediilallé (lasd a X. fejezetet).

B. Kozelitésmentesen levezetett eredmények elé6zményei

1. Egzakt filiform klaszterképzddés

1994 elott is léteztek olyan tematikdk amelyek rogzitett modellkoriillmények kozott
definidlt klaszterképzodési folyamathoz kapcsoldédtak, és ennek keretei kozott pontos
megoldésokat kerestek. Ilyen koriilmények kozott szolgaltatott és 1994 el6ttrol szarmazo
egzakt megoldas viszont, csak egy ismeretes. Ez a modellmegoldas Wu csoportjahoz
fliz6dik'?", 1987-ben volt publikdlva, tovabba a ,.bilinds” szomszéd néven ismeretes a szak-
irodalomban: Egy adott pillanatban N személy p valdszintliséggel lelévi a legkozelebbi
szomszédjat (a ,,l6vés” aktusa felel meg a , kotés”-nek), s a nyomonkovetett kérdés az volt
hogy mi a valdsziniisége annak, hogy egy adott személy a ,,16vés” utan életben maradjon.
Egy pontos megoldas sokszor nagyon sokat érlédik. A példaban felhozott esetben példaul

két évtizedet, hiszen a probléma feltevése 1967-re tehet!?®

, igaz, 1986-ban jutalmat tiiztek
ki a megoldasért!?”.

En olyan kortlmények kozott foglalkoztam e témakorrel mikor nem N, a részecskeszam
rogzitett, hanem a koncentracié. Ez esetben annak a valdszintisége, hogy a D = 3 di-
menzios rendezetlen rendszerben egy egyednek, r tavolsdgig ne legyen szomszédja ismert
volt mar a negyvenes évektol, és fizikai vonalon legelOszor asztrofizikai klaszterizaciok elem-
zésénél alkalmaztak!?. Ezen geometriai val§zintiséget a hetvenes évek végén Abrikosov
csoportja kezdte el spin-rendszerekre hasznalni'*®, mikozben rovid hatétavolsiagi spin-spin

kolesonhatds kovetkezményeit vizsgalta rendezetlen rendszerekben!3!.

Ezen munka soran
kristalyosodott ki, hogy a hémérséklet kotést |, vaghat”, illetve, hogy értelmes kis kon-
centraciés hatdresetben csak a legkozelebbi szomszéddal vett kolesonhatast figyelembe venni
egy klaszterképzodési folyamatban, rovid hatétavolsagu kolesonhatasok jelenlétében!s2.

gy jutottam el arra a kovetkeztetésre, hogy ha modellszinten a klaszterképzédést
a legkozelebbi szomszéd bevondsira korlatozom (azaz a klaszter filiform), tovdbba a
homérsékletet kotésvagd formaban hasznalom, olyan modell all el, ami homérsékletfiiggo
forméaban esetleges megoldhatosaggal kecsegtet. A megoldas kikristalyosodasa éveket vett
igénybe, tovabba nagyon sok idébe telt amig kisérleti adatokat sikeriilt gyiijteni az alkal-

mazhatdsag bizonyitdsira. Az anyag publikdldsra 1994-ben keriilt'® (ldsd XI. fejezet).
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2. Egzakt alapa’llapog)g m%gngdﬁn]ééiés periodikus Anderson modellben
a) A mddszerre vonatkozé el6zmények

Az elkovetkezokben a pozitiv szemidefinit operatorok modszerével kiillonbozo
koriilmények kozott levezetett eredményekrdl lesz szd, igy, bevezetoként, a moddszerre
vonatkozd elozményeket mutatom be.

A sokrészecskés integralhaté rendszerekre vonatkozd egzakt megoldasoknak oridsi
szakirodalma van'?3. Ez esetben az egzakt megoldds a teljes energiaspektrum kife-
jezését jelenti az energiaértékekhez tartozo sajatvektorokkal egyiitt. De az in-
tegralhatésag végeredményben egy tulhatarozottsdgot jelent amely lényegében megkoveteli

t134 ami

a mozgasallandék szamanak a szabadsagfokok szamaval vett egyenlOségé
sokrészecskés esetben Avogadro szam nagysagrendii. A legtobb esetben ez csupan speci-
fikus és egydimenziés modellekre teljestl, tovabbd a fizikai leirdsban hasznalt modellek
nagyon nagy hanyada ezzel a tilhatarozottsaggal nem rendelkezik. Ezen utébbi modell-
ek a nem-integralhaté rendszerek gyiijténevet viselik és (elnyomé t6bbségiik miatt) a fizikai
jelenségek megértése és leirasa szempontjabdl kulcs-szerepet jatszanak. Példaul, a peri-
odikus Anderson modell még egy dimenziéban sem integralhato, a ¢t — J modell csak egydi-
menzioés paraméterterének egyetlen pontjaban integralhatd, az egysavos Hubbard modell
csak egydimenzioban integralhatd, stb. Viszont, a nem-integrdlhaté modellek esetében
is a pontos eredmények fontos szerepet jatszanak a leirasi folyamatokban és a modellfej-
lesztésekben is. De, amig az integralhato rendszerek kezelési modja a Bethe-ansatz-hoz
kapcsolédé modszertani eljarasok révén lényegében kikristalyosodott formaban létezik, ad-
dig a nem-integralhaté rendszerek esetében alkalmazhaté eljarasok modszertana ma még
majdnem teljesen nyitott fejezet. Ezen a teriileten kinal lehetdséget a pozitiv szemidefinit
operatorok mddszere. Segitségével az alapéllapotra (esetleg e felett, az alacsonyan fekvé
gerjesztett allapotokra) vonatkozolag van lehetdség pontos informdciét gytijteni, azt is csak
a paramétertér bizonyos tartomanyain (szeletein).

A pozitiv szemidefinit operatorok fizikaban alkalmazott moddszertananak torténetét
altalaban 1992-t61 mérik (habar ezen targykérhoz kapcesolédd eljarasokat elébb  is
alkalmaztak!3®). 1992 a Brandt és Giesekus'® cikkének megjelenési idSpontja, kik a
hiperkébos D > 2 dimenziés Hubbard U = oo esetében vezettek le pontos eredményeket a
Hubbard és periodikus Anderson modellre, melyek halmazét egy évre ra novelte (ugyancsak
U = o0) esetben Strack!®”. Annakidején ez a médszer a kovetkez6 képpen miikodott36137:
a Hamilton operatort pozitiv szemidefinit formara hoztak (]31 —P+C , ahol P egy pozitiv
szemidefinit operdtor és C' egy skalar) és ezaltal az E, alapéllapoti energidnak egy pon-
tos alsé korlat adddott (C' < E,). Ezutdn, a variaciés elv alapjan, egy varidcids |W,q,)
hullamfiiggvénnyel pontos fels6 korlatot szamitottak ki E,,, = <\vam,|ﬁ Wour) / (Voar| Voar) >
E, alapjan az alapallapoti energidhoz. Ezaltal C' < E;, < E,,, egyenl6tlenségek fenndlldsa
mellett, a paramétertérben egymésba toltdk a C' és E,,,. értékeket. Tehat kezdetben, ez a
modszer az alapallapoti energia adott paramétertartomanyon vett levezetésére volt csupan
csak alkalmas, ezért alapallapoti hullamfiiggvényrdl nem is beszéltek tényszertien, hanem
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csak azt emlitették meg'®” h%§m$£%+ uéll-nak egy hullamfiiggvényt |U,,,), amely az
E, = C = E,q sajatértéket visszaadja. Ebbdl ereddleg, a mddszert magét, a varidcids
moédszer tovabbfejlesztéseként is tarthatndnk szdmon (legaldbbis, a kilencvenes évek elsé
felében 1étez6 varidnsdban). Ez a megjegyzés azért is helyénvalé, mert a mddszernek sok
mas valfaja is kifejlodott, amelyben a pontos alsé korlat meghatarozasa mas iton tortént, pl.
a Gerschgorin tétel segitségével, melyet e vonatkozasban Ovchinikov hasznalt el@szor!3:139,

Mivel volt olyan eset amikor |¥,,,) unicitdsat atlatni lehetett £, = C' = E,,, esetében,
a fels6 korlat megéllapitdsanal hasznalt hullamfiiggvényt alapallapoti hullamfiiggvényként

139,140 = A médszer tgy fejlédott tovabb, hogy valamilyenfajta elére elképzelt

kezték kezelni
hullamfiiggvényre alltak ra és a Hamilton operatort addig ,,gazdagitottak” kibovité tagokkal,
mig az elore elképzelt hullamfiiggvény alapallapoti hullamfiiggvény nem lett. Tipikus példa

1139 140 1

erre az eta-par szupravezeté'?, a toltés slirtiség hulldim'¥’, vagy a ferromdgnes'! ese-

te. Ez a tendencia sokdig megmaradt!4>!43 és bizonyos csoportok tevékenységében ma

11 Ez a periédus (habéar sok esetben technikai aspektusokat tisztdzott) nem volt

is é
modellkozponti. Inkabb a hullamfiiggvényre koncentralt, tovabba a pozitiv szemidefinit
forméra valé dtalakitds a Hamilton operdtorba beépitett (sokszor nagyszami) kiterjesztési
tag segitségével tortént. Ezaltal, az alkalmazott pozitiv szemidefinit operator tagok egyszerii
,,szakasz” (kotés, bond, azaz két kiillonboz6 pontban haté operdtorparbdl allé) tipusiak
voltak, és az eljaras tobbnyire nem volt modell ellemzésre alkalmazhato. El kell azonban
mondanom hogy e fejlodési szakasz sok matematikai aspektust tisztazott és jdmagam is sokat
tanultam e periédus alatt publikalt eredményekb@]?:3:1457 149

Ezen héttérre alapozva, a moddszert én gy alakitottam, hogy modellkézponti

231L12 - azaz nem egy elbre elképzelt alapallapoti hulldmfiiggvény legyen a kiin-

legyen
dulépont, hanem egy modell Hamilton operator. Ennek elsé feltétele az volt, hogy a modell
megvalasztasa utan az elsé célkitlizés a Hamilton operator pozitiv szemidefinit formara
valo atalakitdsa legyen modell-idegen bovitési tagok nélkiil, tovabba teljesen nélkiilozve e
lépésben a hullamfiiggvényre vonatkozé prekoncepciokat. E mozzanat végrehajtasa végett
én alkalmaztam el6szor blokk operatorokat. A pozitiv szemidefinit formara valé atalakités
utan, a felso korlat meghatarozasahoz hasznalatos variacios 1épést kihagytam. Ezzel szem-
ben arra koncentraltam, hogy a kialakitott pozitiv szemidefinit forma mit ad onmaga, sajat
alapallapotaként eredményiil. Azaz, a ]5|\Ifg> = 0 legéltalanosabb megolddséban (ez adja
a modszerben az alapéllapoti hullamfiiggvényt), |¥,) meghatarozasat helyeztem el6térbe,
és ezen egyenlet méasodkvantalt szinten vett megoldasara dolgoztam ki modszereket. Ezen
eljaras egy plusz lépéssel egészitette ki a médszert, hiszen |¥,) levezetése utén, legtébbszor
ranézésre nem latszik, hogy ezen allapotvektor milyen fizikai tulajdonsagokat kolcsonoz a
rendszernek, ezt egy késobbi lépésben, atlagértékek kiszamitasa révén kell tisztazni.

fgy alakult ki az a mdédszer amelyet a modszertani eljarasok soran ismertetek részletesen
(VB. alfejezet).

b) Az eredményekre vonatkozé el6zmények

A periodikus Anderson modellre vonatkozélag, a sajat munkam!!!'2

136,137,146
)

megjelenése

el6tt vagy csak U = oo esetben vagy csak alacsony dimenziéban (D <
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2)150,143, 144, 14T7149.2.3 - yoltak (ejg(z;a-kt8 gegdmenyek ismeretesek, és ezeket (a modell

nehézfermionos és ritkafoldfém tartalmu anyagok jellemzésénél vett kitiintetett fontossdga
mellett) féként a modell még egy dimenziéban is fenndll6 nem-integralhaté mivoltdnak

151 Az elsd véges nem-zéré U esetében és 3D-ben pub-

kihivasa motivalta és generalta
likalt eredmények az én munkdmhoz kapcsolédnak!™'2 3/4 és 1/4 savtoltésre vonatkoznak
és azért is gondolok mindig meleg szivvel rdjuk mert a végeredmények szintjén végil is
egy 55 egyenletbol allo csatolt, nemlinedris és komplex sikon értelmezett egyenletrendszer
megoldasabdl szarmaznak.

Az eredmények (3/4 sdvtoltésre) egy szigetel és egy nem-Fermi folyadék vezetd, il-
letve (1/4 savtoltésre) egy ferromdgneses fazist adtak eredményiil. E fazisokra vonatkozé
elozmények a kovetkezok voltak:

Egy olyan alapjaban véve fémes jellegli rendszerben mint a periodikus Anderson mo-
dell, egy szigetelo fazisnak a fém-szigeteld atmenet jelenléte szempontjabol van fontos sze-
repe. Ritkafoldfémek esetében mint a Ce, ezen atmenet az o — ~ tranzicid néven isme-

k%2 de az ezred-

retes. Fzen tranzicié elméleti vizsgalata a hetvenes évek elejétdl folyi
fordulé kornyékén, numerikus és kilonbozo kozelitések szintjén az elemzések intenzitasa
nagymértékben megnétt!®3 1%, Ennek oka az volt, hogy hasonlésigok jelentkeztek a
Hubbard modellben lezajlé és a periodikus Anderson modellben végbemend fém-szigeteld
atmenetek kozott, mégpedig akkor, ha az utébbiban, a hopping és hibridizaciés tagok min-
degyike egymdsmelletti csomépontokat is osszekot!® 199, Egzakt eredmények nem voltak
ismeretesek, és intenziven vizsgaltak, hogy a jelenség leirdsara elegendé e a periodikus An-
derson modell, vagy kiterjeszto jarulékok bevezetésére van sziikség. Ekkor sziiletett a sajat
eredményem, amely az dtmenet 1éte mellett igazolta!l:'2, hogy az e tranziciéndl tapasztalt
kompresszibilitasi ugras is tisztan a periodikus Anderson modellbol levezetheto.

A D > 1 dimenziés kolecsonhaté fermionikus rendszerek nem-Fermi folyadék szert
viselkedése szintén intenziv vizsgalatok célpontja, féként azért, mert sok erdsen kélesonhato
rendszer, mint pl. a magas hémérsékletii szupravezeték normadlallapota (aldhizom, hogy

k160

ezek D > 1 dimenziés rendszerek) nem-Fermi folyadé De pontos médon targyalt és

lefrt nem-Fermi folyadék csak 1D-ben ismert. Ez a Luttinger-folyadék®1:162, Hogy hogyan
johet létre nem-Fermi folyadék D > 1 dimenziéban pillanatnyilag vita targya. A szak-

irodalomban t6bb olyan javaslat is sziiletett amely szerint D > 1 esetben fellépé nem-

163—165

Fermi folyadék tulajdonsag ,lapos-sdv” viselkedéssel kapcsolatos Ezen a vonalon

£11,12

szolgédltattam kozelitésmentes eredményeke , olyan nem-Fermi folyadék haromdimenzios

fazis kimutatdsdval, amelyre a Luttinger-tétel'®® alkalmazhatésdga sem 4ll fenn.
A periodikus Anderson modellben 1/4 sdvtoltés koriil fellépé ferromagneses viselkedés
elméleti tanulményozasara vonatkozé munkak kezdete a kilencvenes évek elejére vezetheto

k" majd a periodikus Anderson

168

vissza. A jellemzések a Kondo racs szintjén kezdodte
modellben el6szor jelzett ferro fazis U — oo-ben keriilt publikédlasra'®®. Az els6é véges U-
ra publikalt ferromagneses fazis levezetése slave-boson modszerrel tortént 1993-ban és a
Wolfle csoportjabdl szarmazik'®. Az 1/4 savtoltés koriili ferromdgneses viselkedés szdmos

1170*174

kozelitéssel jelezve volt, el6szor 1997 korii , majd az ezredfordulé utdn'™ 17, Lathato,

hogy a témakor intenziven foglalkoztatta a szilardtestfizikai kozosséget, de egzakt eredmény
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890

a teriileten csak 1D-ben szﬁletgtgés csak 8= oo esetben!'®. Az elsé 3D-ben és véges U-ra
levezetett pontos eredmény az enyém volt és 2005-ben jelent meg publikalt formaban'? (1asd

XII. fejezet). Az eredmény a D. C. Mattis magnesesség konyvébe is bekeriilt!™.

3. Lokalizdacio-delokalizdacios datmenet rendezetlen kdlcsonhato €s kétdimenzios rendszerekben

Mivel a természetben a rendezetlenséghez képest inkabb a kristdlyos allapot a kivétel,

180

nem pedig a szabaly'® . a rendezetlenség tanulményozésa mindig is erSteljesen folyt!®!.

E teriileten a kétdimenzids rendszerekre forditott figyelem kihangsilyozott. Ennek az az

t1¥2 annakidején 4ltaldnos érvényiinek hitt és ma ,nem-

oka, hogy az 1979-ben sziiletet
kolesonhato skalatorvény” néven ismert torvényszertiség kétdimenzidos rendezetlen rend-
szerekben megtiltja a fém-szigeteldo atmenetet, de a kilencvenes évek kozepétol, kisérleti
szempontbdl vildgossd valt, hogy ez az &llitds, teljes &ltaldnossdgdban nem igaz'®3.
A feltételezések szerint, a kisérletileg tapasztalt fém-szigetel6 atmenet a kolecsonhatas

184 "de mikéntje nem rendelkezik altaldnosan elfogadott scendridval.

kovetkezménye

Az elméleti leiras szintjén, a rendezetlenség kozelitésmentes jellemzésének nehézségeibe
agyazva, a rendezetlen rendszerek tanulmanyozasa nagyrészt kiilonboz6 approkszimaciokon
alapszik. Az utolsé évtized soran azonban kideriilt, hogy ez nem egy szerencsés helyzet,
hiszen nemcsak az 1979-ben sziiletett skdlatorvényt!'®? tdmadtdk élesen a kilencvenes
évektol az 1j kisérleti adatok, hanem mas, addig szentesitett és diskucié felettinek hitt
kozelitési eljarasok is komolyan érintve lettek, még a kisfoku rendezetlenség jelenlétében
végzett Boltzmann-féle lefrdsa az alacsony hoémérsékletii fajlagos ellendlldsnak is'®.
Tovabbmendleg, a szakirodalomban vildgosan kidomborodott, hogy a rendezetlenség nem-
perturbativ kezelése hatarozott elérehaladast hozhat a rendezetlen rendszerek viselkedésének
megértésében és lefrdsaban'®.  Ezzel parhuzamosan, tobb olyan eset ismert, mikor
a hullamfiiggvény rendezetlenség és kolecsonhatds jelenlétében vett pontos megadasatol
varnak lényegi elorelépést a rendezetlenség hatasanak megértésében, pl. kritikus pontok

kozelében 8!

, vagy kvantum interferencidk jelenlétében!sC.

Ezen hattér mellett, az els6 1épések a rendezetlen rendszereket érinté egzakt eredmények
levezetésében mar a nyolcvanas évek elejétél megsziilettek. Ezen a vonalon foként kiillonb6zo
nem-periodikus modelleket tanulmanyoztak. E munkakban a nem-periodicitas vezette be tu-
lajdonképpen a rendezetlenséget a Schrodinger egyenletbe, a nem-periodikus mivolt okozdja
pedig kiilonboz6 féle képpen volt figyelembe véve, pl. a potencidlban vett nem-analitikus

187 nem-komenszurdlt potencidl jelenlétével'®® | kvaziperiodikus po-

viselkedés formajdban
tencidl bevezetésével'®® | mozaik-jelleghez kotott topologikus rendezetlenség formajaval'®,
lokalis bond-orientdcids rendezetlenség bevezetésével'®', stb.  Megemlitem, hogy ezen
lehet6ségek nem tekinthetéek egymastdl teljesen fiiggetleneknek, mert kozottitk sokszor
kapcsolatokat, vagy oOsszefuiggéseket lehet kimutatni. Aldhuzom tovabba, hogy a ren-
dezetlenség hatdsdnak ezen leirdsi modjat, habar elsé latdsra kezdetlegesnek tiinik, el-
hamarkodott egyszerti jatékszertt modellezésnek tekinteni. Ennek egyrészt az az oka, hogy
sok redlis fizikai rendszer létezik amely ilyen (az el6bbiekben felsorolt) tulajdonsigokkal

|c181,187,188,191

rendelkezi , masrészt konkrét esetek ismertek, amelyekben a rendezetlenség
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ilyenszerii bevezetése (pl. kvé21—1();erio8d%9é:so:|ﬁ%eresztiil) pont olyan viselkedést kolcsonoz a
rendszernek, mint a teljesen rendezetlen potencial*®7-188,

A dimenzié szerinti megosztast kovetve, a D = 1 dimenzidés egzakt eredmények
tobbsége'®! a Fibanocci-féle racshoz kapcsolodik!®™192:193 A D = 2 esetben amelyre itt
koncentralok, az elsé egzakt eredmények kvazikristdlyos rendszerre vonatkoztak. Kezdetben
e vonalon a struktirdval kapcsolatos tételeket vezettek le, mint pl. a Conway tétel'9419,
Késobb, a nyolcvanas évek masodik felétol az ezredforduléig, foként Kohmoto és Sutherland
tevékenységének koszonhetoleg egzakt allapotok és alapallapotok levezetése is megtortént a

1967199 A Perose racs a kvazikristdlyos rendszerek prototipusa?®,

2D Penrose racs esetére
lényegében egy széles és egy keskeny rombusz sikbefedd, de rendezetlen elhelyezésébdl jon
létre és az érdekl6dés kozpontjaba azért keriilt?®! mert sok, a természetben meglelhetd szi-
tudciéban eléfordul, pl. tulhiitott folyadékok vagy fémes tulajdonsagu iivegek esetében!®!.

Hangstlyozni szeretném, hogy a 2004 el6tt publikalt és az elébb bemutatott egzakt
eredmények mind independens elektron kozelitésben sziilettek, azaz olyan aperiodikus rend-
szer egzakt alapallapotait képezik amely Hamilton operatora csak kinetikus tagbol &all és
r-térben vett egyetlen elektron mozgasat irja le.

Ilyen elézmények mellett sziiletett az én munkdm®, amely elsé esetben szolgaltat
egzakt eredményeket multielektronikus formaban 2D rendezetlen és kolecsonhaté rendszer-
re. A megoldés lehet6ségét az adta, hogy a pozitiv szemidefinites felbontast olyan blokk
operatorokkal végeztem melyek paraméterei lokalisak. Megoldast egy esetben tudtam
szolgaltatni, mégpedig akkor, ha az 0Osszes lokalis egyrészecske potencial ¢ pozitiv, azaz
taszité jellegii. Tudomasom szerint ez az egyediili pontos eredmény 2D-ben rendezetlen és
kolesonhaté esetben. Az eredmény fém-szigetel6 dtmenetet ad (XIII. fejezet).

4. Sakktdbla és stripe dllapotok két dimenzidban

A | stripok”, csikszerti képzédmények kétdimenzids rendszerekben®’?, az onrendezd
strukturak onmagukban is érdekes fejezetéhez tartozé képzodmények, a magashomérsékletii

szupravezetOk viszonylataban keriiltek intenziv moédon a tudoméanyos kommunitas

érdeklédési kozpontjdba?®s.

k204

Ilyen texturak nemcsak szupravezetd rézvegyiiletek, hanem

k205 mégneses anyagok?’®, s6t ritkafoldfémekben is?%7 je-

manganatok<”*, nikkel vegyiilete
len vannak. Bizonyos esetekben sakktabla formaban is megjelenhetnek?®®, de ugyanakkor
olyan esetek is ismertek amikora a textura rendezetlen paca (folt, csepp, klaszter) format is
olthet?09219 - Magashdmérsékletii szupravezetékben gyakran fordulnak eld, ezért tobb cso-
port feltételezi, hogy a nagy szupravezetd T, kialakitdsaban is szerepet jatszanak?'!:2!2,

E képzédmények elméleti leirdsa a nyolcvanas évek végétdl megkezd8dott?*?, de a ma-
gashomeérsékletii szupravezeték tanulmanyozasa miatt, az ezredfordulé utan vonzotta igazéan

203,204 Hosszi hat6tavolsagt kolesonhatdsok jelenlétében |, stripe” nem johet

az érdeklodés
létre, de ha ilyen tipusi kolesonhatés nincs jelen, az elektron koncentracié fiiggvényében
vagy ,,stripe” alakul ki, vagy rendezetlen csepp (klaszter) struktira?!%213, Vitatott kérdés
volt, hogy minek fiiggvényében valaszt a rendszer a két lehetdség kozott.

Ilyen elézmények mellett jelent meg a sajat munkdm'®, amely tudomasom szerint ma is az
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egyediili egzakt eredményeket a(r;t-a-lmazo munka a teriileten, kétdimenziés rendszerekre. A
levezetett eredmények szerint, kis savtoltés mellett (ahol ilyen textura megjelenik), a stripe
és rendezetlen klaszter tipusu képzodmények ugyanazon degeneralt alapéllapot jarulékai.
Ezek koziil a stripe akkor valasztédik ki, ha a rendszerben olyan fizikai tényezok vannak
jelen mint pl. disztorzids vonalak, dimerizacio, vagy stirtiség hullimok. Tovabbmendleg, a
sakktabla allapot egy specifikus stripe dllapotnak felel meg (XIV. fejezet).

5. Négyzetes Hubbard ldncok alapdllapotai

Az ezredfordulétél kezdodéleg a nanotechnoldgiai potencialis alkalmazasok soran mind
jobban el6térbe keriiltek a molekuldris periodikus lancok®'*. A témakor a vezetd polimérek
felfedezése miatt kertilt az érdeklodés kozpontjaba, és ezt a tertiletet A. Heeger, A. MacDi-
armid és H. Shirakawa révén épp 2000-ben tiintették ki a kémiai Nobel dijjal. Ezek a rend-
szerek lényegében valamilyen bonyolultabb tobbatomos cella periodikus ismétlodése révén
kialakul6 kvazi-egydimenzids lancot képeznek, amelyek tobbsége organikus. Ez utébbi tény
alkotta (és alkotja) a vonzderdt itt, hiszen eddig elképzelhetetlen alkalmazési lehetségekkel

kecsegtet: milanyag szupravezetd, félvezet$?l® vagy ferromégnes?!6
b

217

, milanyag és ezaltal flex-
ibilis elektronika'’, old6dé elektronika mely pl. a testbe helyezheto, lokalisan gyogyszert
adagol, majd felold6dik®!®, stb.

A legegyszertibb ilyenszerii lancok lényegében gytirti forméju cellaval rendelkeznek. Ezek
koziil a haromszog a legszimplabb, igy e teriilet tanulményozasa a haromszog cellaju
lancokkal kezd8détt, lényegében még a kilencvenes évek kozepén?'9 221, Féként a fer-
romégnesesség kialakuldsdnak lehetésége miatt vizsgaltak?22223 és lényegében e témakorhéz
kapcsolédé érdeklédés a mai napig is fennmaradt?2422°,

A négyzetes cellaju lancok tanulményozasa késébb kezdodott és az ezredforduld
kornyékén a lokalizacié-delokalizacié térgykorével volt kapcsolatos??. A motivacidk
megértése céljabdl megemlitem, hogy az elsé vezetd polimérekkel foglalkozo elméleti munkéak
az elektronok kozotti Coulomb kolesonhatést nem tartottdk fontosnak e rendszerekben??”.
Késobb vildgossa valt hogy elhanyagolni e kolecsonhatést nem lehet, de azt gondoltak hogy
jelenlétét a nemkolesonhatoé fazis Fermi-folyadék paramétereinek renormélasaval meg lehet
oldani?®. Ma maér vildgos, hogy a Coulomb kolcsonhatés vezetd polimérekben valé jelenléte
lényegi korreldciés hatdsokat eredményez??, ezért a sokrészecskés rendszer targyaldskor
kitiintetett figyelmet kell forditani ra. Ilyen koriillmények kozott, tovabba a korrelaciok minél
pontosabb targyalasi lehetdsége altal motivéalva, Doucot csoportjaban pontosan keztek ele-
mezni egy kétrészecske kolesonhaté problémat egy négyzetes Hubbard lanchan??6. Erdekes
modon azt talaltak, hogy a probléma paramétertartomanyanak egy részén, a Hubbard
kolesonhatasnak (mint lokalis Coulomb taszitdsnak) delokalizalé hatdsa van. Ebbél az
eredménybdl kiindulva, Vidal és térsai azt a sejtést fogalamaztdk meg??%, hogy a Hub-
bard kolcsonhatés, négyzetes lancokban, sokrészecskés esetben is elérelathatdlag (és bizonyos
koriilmények kozott), delokalizalé hatassal rendelkezhet.

Az el6bb bemutatott sejtés alkotta a sajat munkam kiindulépontjat. A Hubbard
kolesonhatés delokalizald hatasa azért volt kiilonds, mert ezt a kolesonhatast a fém-szigetelo
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atmenet tanulméanyozasanak lényegr szereptojeként tartjak nyilvan a Hubbard tipusd model-
lek keretei kozott, igy altaldban lokalizal6 faktorként emlegetik!'*. A kiindulé célom az volt,
hogy a Vidal és tarsaitol szarmazdé sejtést valodi multielektronikus koriilmények kozott pon-
tosan ellendrizzem. fgy sziilettek meg a négyzetes Hubbard lancra vonatkozé eredményeim
2007-2008-ban'®4, Tlyen ldnctipusokra, ezen eredmények tartalmazzdk az elsd kolesonhatds
jelenlétében szamolt pontos és multielektronikus alapéllapotokat (lasd XV. fejezet).

6. Pentagon Hubbard ldncok alapdllapotai

Az el6bbi alfejezetben elemzett négyszoges celldju kvazi-egydimenzios rendszerekkel
parhuzamosan, a tudoményos vildg intenziven tanulmanyozta a pentagon cellaja 1D rend-
szereket is. Ennek f6 oka az volt, hogy a vezeté polimérek teriiletén ilyen tipusi az egyik
legelterjedtebb rendszer-csoport, ilyen formaban allitottak legeldszor vezetd polimért el
és kisérleti tények tamasztottak ald a ferromégnesesség jelenlétét e lanctformakban?3!.

Meg kell emlitenem, hogy e targykor vonzaskorét az is noveli, hogy teljesen szerves
vegyililet az alany, rdadasul vezetd is, és aranylag egyszertien eldallithaté. Mindez, a po-
tencialis lehetoségek szintjén azt jelenti, hogy minden rendez6dési forma amely kozonséges
fémekben el6dll, itt is (elvileg) megvaldsithaté. Engem is ez vonzott e teriiletre.

Az pentagon lancokban megjelend ferroméagnesesség elméleti magyarazasaval, féként
kis rendszereken vett egzakt diagonalizacié vagy atlagtér megkozelitésben, japan csopor-
tok kezdtek el foglalkozni kozvetleniil az ezredfordulé utan?3?. Ezt az idészakot kiilonbozd
mas kozelitések kovették, amellyek még a periodikus Anderson modellhez kapcsolédo is-
mereteket is prébaltdk hasznositani a polimérek mégneses viselkedésének értelmezéséban?33.
Az er6s Coulomb kolesonhatés illetve az er6s korrelaciés hatdsok jelenléte??® (14sd Ref.[*34]-
ot is), azonban idokoltd tette e rendszerek pontos targyaldsat. A motivalé okok kozé, ezen
tulmendleg, mas aspektus is beletartozott: a numerikusan pontos (de csupan kétrészecske
kontextusban levezetett) eredmények nagy koncentracids tartomanyra jeleztek el mégneses

viselkedést?3®, az addigi kozelitéses modszerekkel levezetett eredmények pedig?3?

nagykon-
centraciés tartomanyt sohasem érintettek. Masfelol, minden el6z6 elméleti probalkozas a
kinetikus energia Hamilton operator (Hp) altal szolgaltatott alsé lapos savot (“bare flat

band”) tartott kiindulépontnak?%233

, ennek jelenlétét azonban (pl. kisérleti oldalrél sem)
semmi sem tamasztotta ala.
Jomagam 2005-ben kezdtem el a pentagon lancokkal foglalkozni, és a publikaciéim

22724 Teljesen diszperziv Hy &ltal szolgaltatott

e terileten 2010-t6l jelentek meg
savszerkezettel dolgoztam nagykoncentricids tartomanyon. Az eredmények, mindamel-
lett hogy a ferromdagneses fazis pentagon lancokban valé megjelenését egzakt modszerekkel
igazoltak, elso alkalommal mutattdk meg, hogy teljesen diszperziv savszerkezetben a
kolesonhatdsok képesek effektiv lapos sav képzédményeket kialakitani. Az eredmények a

XVI. fejezetben keriilnek bemutatésra.
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7. Lokagsceuz%ogmgmézét]-ds okozta delokalizdacio

A lokalis Coulomb taszitas okozta esetleges delokalizacios hatds 2006 utan mas kontex-
tusban is el6térbe keriilt. Az okozd az ,,ionikus Hubbard modell” volt amely tulajdonképpen
egy kétsavos modell mely elektronjai két alrdcson mozoghatnak, Hubbard (lokélis Coulomb)

taszitast (U) érzékelnek, de a két alracs lokdlis egyrészecske potencidljai kiillonboznek. E

modell nem tjkelet{i és még maga Hubbard is tanulményozta a nyolcvanas évek legelején?3°.

A kilencvenes évek kozepétol, foképp a modell egy-két dimenzids véaltozata intenziv elemzés

targya volt kiilonbo6z6 kozelitésekben?37 242

243—245

, majd a tizes évek kozepétol komoly bizonyitékok
tamasztottak ald , hogy e rendszerben a Hubbard kolcsonhatas novelésével, egy adott
pontban, szigetelo-fém atalakulds érhet6 el. A delokalizaciés hatas félig toltott rendszerben
jon létre, egy olyan paramétertér pontban, melyben a rendszer makroszképikusan degeneralt.
E pontban U névelésével a rendszer sav-szigetel6bol fémes allapotba megy at (a legtébb adat
2D-bél szérmazik). Ez azért rendkiviil érdekes, mert az U névelésével, gy ahogy azt a Mott
tranzicié esetében tapasztaljuk®i®, a rendszer fémbdl megy &t szigetel6be, itt pedig épp a
forditott hatast tapasztaljuk hiszen rendszeriink szigetel6bol alakul fémmé.

Ez a témakor sok szempontbdl érdekes. i) Elészor is, tudvalev, hogy a rendezetlenség

lokaliz4l'®®

, de ezt a lokalizalt allapotot (pl. 2D-ben), a kolcsonhatds fémes jellegilivé
teheti!®®. De a rendezetlenség mellett a periodikus potencial is lokalizalhat sav-szigeteld
formajaban. fgy tehat jogos az a kérdés, hogy ez esetben, miért nem delokalizdlhatna a
kolcsonhatas 7 ii) Ha makroszkopikus degeneracid jelenlétében kolesonhatéds kezd hatni, az
mindig érdekes fizikai hatdsokat okoz. Ezt tapasztaljuk pl. a Laughlin allapot esetében 2D-
ben?'7, vagy a geometriailag frusztralt spin-rendszerek példajaban®!®. Nem meglepd tehét,
hogy érdekes hatés all el6 egy kétsavos rendszerben is (mint pl. az ionikus Hubbard modell),
amikor makroszkopikus degeneracié hatterében kolcsonhatéds kezd hatni a rendszerre.

Az elmondottak ragadtdk meg a figyelmemet és ilyen el6zmények mellett, ekkor kezdtem
el a probléméaval foglalkozni. Az érdekelt, hogy fizikailag, hogyan is lehetséges a Hubbard
kolesonhatés szamara az, hogy delokalizéljon, azaz hogy megnovelje a lokalizacidés hosszt.
Hogy mérvadd eredmény sziilessen, két dimenzidoban pontos eredményt szolgaltattam e
kérdéskorre vonatkozélag. Az eredményem 2008-ban jelent meg®. Az eredmény érdekessége
abban is rejlik, hogy félig toltott rendszerre vonatkozik, amikor is a korrelacids hatasok a
leger6teljesebbek (bemutatéds a XVII. fejezetben).
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III. AZ Aq.(}(ﬁ§19[9%&T4f MODSZEREKROL

A bemutatott eredmények modszertani szarmaztatisa aranylag széles skalat olel fel,
kozelitéses és egzakt eljarasokat is tartalmaz, ezért bemutatasukat kiilon fejezetekben cso-
portositom alabb, kovetve azonban a kozelitéses, és pontos eredmények bemutatéasi rendjét.

A Kkozelitéssel levezetett eredmények szarmaztatdsaban alkalmazott moddszerek is-
mertetése a kovetkezd IV. fejezetben talalhaté és harom alfejezetre bomlik. Ezek koziil
az elsé a Green-fliggvényes modszert mutatja be (ismertsége miatt) réviden, a méasodik
a Gutzwiller hullamfiiggvénnyel szamitott atlagértékek kifejezését ismerteti tetszéleges di-
menzioban a Gutzwiller kozelités alkalmazasa nélkiil, végiil a harmadik egy variaciés
moédszernek a periodikus Anderson modellre vett alkalmazasat részletezi. E mddszerek kozil
a masodik a sajat magam altal kidolgozott, ezért ez van nagy részletességgel ismertetve.

A pontos eredmények levezetésére alkalmazott mdédszerek bemutatasa a V. fejezetben
torténik. Ez a fejezet két alfejezetre bomlik, amelyek koziil az elsé a geometriai valdszi-
niiségekre alapozott klaszternovekedés jellemzését szolgdldé mddszert ismerteti, a masodik
pedig kvantummechanikai sokrészecskés rendszerekre alkalmazhaté és egzakt alapallapotok
levezetését szolgaltaté modszert mutatja be. Mindkét moddszer sajat fejlesztési, ezért is-
mertetésiik nagy részletességgel torténik.

IV. KOZELITESSEL NYERT EREDMENYEK LEVEZETESENEL
ALKALMAZOTT MODSZEREK
A. Green-fiiggvényes modszer
1. Bevezeto
A kvantumtérelméleti mddszerek statisztikus fizikaban vett alkalmazasanak egyik stan-

dard modszere a propagator fogalmara alapszik mely a rendszer Green-fliggvényét képezi.

A szakirodalomban, kozelitések alkalmazasa esetében nagyon gyakran hasznalt mddszerrol
van szé amely nagyon részletes bemutatdsa szdmos szakkonyvben megtaldlhat¢®3:64249 - Is-

mertsége miatt, a kovetkezdkben, a mddszer itt felhasznalt elvi 1épéseit mutatom be roviden.
2. A fizikai Green fiigguény

Az fl, B operatorokkal értelmezett (fizikai) Green-fiiggvény definici6 szerint

(o[ T(Ar,o () By ()| W0)
, . . —1 = , T =0,
v = ({(Aro|Bro)) = Wolto) - (1)
—Tr{pT (Aro(T) By (7))}, T >0,

ahol a homérséklet (T) egyenld zér6 esetben |Wy) a sokrészecskés és kolesonhatd rend-
szer egzakt Heisenberg képben vett alapallapota, T'(...) az idérendezési szorzat, tovabba
a T > 0 esetben p a siirtiségmatrix, 7 = it a képzetes idovaltozd, T,(...) a T véltozé szerinti
idérendezési szorzaz, Tr pedig a trace (spur) jeldlése. A tovabbiakban Giil, jeloli a fo,,

Green-fliggvény r, r’ valtozok szerinti Fourier transzforméltjat.
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Amennyiben A=VU, B= \I(Ji,ca'hg %Cz)rte']f(ﬂ;erétor, a Green-fiiggvény a normalis Green-
fiiggvényt (azaz egyrészecske propagdtort) jeloli. Azonban A és B maésfajta megvélasztdsa
szamtalan mésféle (anomélisnak nevezett) Green-fiiggvény értelmezését engedi meg, melyek
kiilonb6z6 rendezédési formak és kondenzatumok jellemzését teszik lehetové.

A Green-fiiggvény meghatdrozasa tobb uton lehetséges (pl. a Dayson egyenletbdl a
szelfenergia részen keresztiil), de itt a disszertaciéban, én a mozgésegyenletb6l (Gorkov-
egyenlet) valé meghatérozast (levezetést) haszndlom. A Green-fiiggvény mozgdsegyenlete
(T > 0 hémérsékleten felirva)

iwn({Axo|Bi o)) = 8(k = k)50 + ({[Axo, H]| Bi o)), (2)
ahol w,, a Matsubara frekvenciat jeloli amely a 7 véaltozé szerinti Fourier transzformaltakat
jellemzi

+00 ) +00 )
Gr) =57 Y TG, Gl = [ e rG(rdr, (3)
n=-—oo 0

forméban, tovabbé w,, = 2nmkgT a bozonikus, w, = (2n+1)wkgT a fermionikus esetben, kg
a Boltzman &llandé és f~! = kT, H pedig a tanulméanyozott rendszer Hamilton operatora.
A T = 0 esetben (2) egyenletben iw, — w valtoztatéds szitkséges, hol w a t idévaltozénak a
standard Fourier transzformalt valtozdja.

A (2) jobboldali mésodik tagja a magasabb rendii Green fiiggvényeket eredményezi a
kolesonhato és kozelitésmentes esetben. Az ezzel a modszerrel szamolt és a disszertaciéban
szereplé eredmények azonban atlagtér kozelitésben (,,mean-field”) voltak levezetve. Ezen
kozelités lényege® a

0102 — <Ol>02 + Ol <OQ> (4)

kozelités, amit a Hamilton operdtor kolesonhatési részében végziink a (2) felhasznalasa
el6tt. A (4) alkalmazasaval a (2) mozgasegyenlet jobboldalan altaldaban tdjtipusi Green-
fiiggvények jelennek meg. Ezekre is a (2) mozgdsegyenletet felirva az eljarast addig folytatjuk
amig a Green-fiiggvényekbdl kialakuld egyenletrendszer zarul. Altaldban igy egy linedaris
nem-homogén egyenletrendszerhez jutunk, amely megoldasa a rendszer Green-fiiggvényeit
szolgaltatja az alkalmazott (mean-field féle) kozelitésben. Megjegyzem tovabba, hogy a (4)
jobboldaldba tovabbi skalarokat beirva, ezek a (2)-be valé behelyettesitéskor kiesnek, igy a
rendszer Green fiiggvényeiben nem jatszanak szerepet.

Hangstlyoznom kell, hogy (4)-ben szerepld O, és O, operatorok (Fermi rendszerek
esetében) ltaldban két darab fermionikus (keltd, vagy elt{intetd) operdtorbdl allnak. Igy
az 0,0, szorzat (fermionikus sokrészecskés rendszer targyaldsakor) négy darab kanonikus
Fermi operatort tartalmaz, két kelto és két eltiinteto jellegiit. Ilyen koriilmények kozott
a (4) lényegében a négy-operatoros tagot két-operdtoros tagok Osszegére bontja, hol az
ily médon nyert operatorialis tagok jarulékait szorzd koefficiensek két-operatoros szorzatok
atlagértékeibdl éptilnek fel.

Megjegyzem tovabba, hogy (1)-ben altalanosan definidlt Green-fiiggvény két r (Fourier
transzformélt szinten két k) véltozétdl fligg. Azonban, ha a rendszer homogén és izotrép, a
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Green-fliiggvény csupan r—r’ (iqect:veé—?égbenlké]-— k') valtozotol fiigg®® . Ez esetben r—r’ —
r (illetve k — k' — k) 4tjeloléssel a Green-fliggvények egyetlen geometriai helyzetvektor
(illetve impulzus) valtoz6tdl fiiggnek majd.

Az anomalis Green-fliggvényekre vonatkozolag, a disszertacidban spin-siriiség hullam,
illetve szupravezeto fazis jellemzésére alkalmas anomalis Green-fiiggvények fordulnak elé. A
stirtiség hullam esetében ez

Tiion = (ol o)) (5)

tipust, ahol Q a ,nesting” hullimvektor®® [ldsd (140) utén tett megjegyzéseket is],
szupravezeto esetében pedig

Sicion = (0-kollk,—o)) (6)

formaju, ax, 1évén az elektronokat (k, o) allapotban eltiinteté kanonikus Fermi operator.

A tovabbiakban a disszertacioban bemutatasra keriil6 alkalmazasok a fermionikus esetre
vonatkoznak, igy itt, a mddszer bemutatasa soran is az aldbbiakban, szintén a fermionikus
esetet fogom kovetni.

3. Atlagértékek kifejezése a Green-fligguény segitségével

A Green-fliggvények T' > 0 esetben vett levezetése utan, a Green-fiiggvények birtokaban,
termodinamikai atlagértékeket lehet kiszamolni

=Bt Z G(AB)ei“n, (7)
Osszefiiggés szerint, ahol a G(AB) a G(AB) = ((A|B)) forméban értelmezett T # 0 Green-
fliggvény. A kifejezésben szerepl6é konvergenciafaktorban n — +0 értendé. A Matsubara
frekvencidk szerinti osszegek elvégzése szintén a standard® tton torténik

Bt Z W (iwy, )" = ZR(JZ f(2).—., - (8)
A (8) egyenldségben W(z) egy tetszéleges komplex valtozos fiiggvény amelynek nincsenek
exponencidlis divergencidi és nem rendelkezik pdlusokkal a képzetes tengelyen, f(z) =
1/[1 + exp(Bz)] a komplex valtozéra altalanositott Fermi fiiggvény (h = 1 egységekben
dolgozom), végiil a jobboldalon szerepld 7-szerinti 6sszeg a W (z) fliggvény 2z = 2, pdlusai
szerint torténik.

A Green-fiiggvények szamitdsat mindig T # 0 homérsékleten végeztem. A mérheto
atlagértékek Fermi fliggvényekkel vett kifejezése utén f(E(k)—pu) — O(u— E(k)) Heaviside
theta fliggvényre valé atmenet biztositotta a T' = 0 eredményeket (ez esetben az dtlagértékek
jelentése kvantummechanikai). Itt p a kémiai potencidl, F(k) pedig egy tetszileges és
skalaris értéket add k fiiggvény.
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4. Az-e'ner?e z'km:lfsf}tbilitds vizsgdlata

AT =0 eset
Atlagtér elmélet jellegii kozelitések mellett a H Hamilton operator mindig f[eff ef-

fektiv Hamilton operatorba megy at, mely kolcsonhatasi része, a kozelités végrehajtasa
miatt, mostmar csak atlagértékekkel szorzott kétoperatoridlis (két elemi kanonikus Fermi
operatorbdl allé) tagokat tartalmaz. Ezen tagok mindegyikének atlagértékét a (7,8)
Osszefiiggések segitségével ki lehet szamolni. fgy E = <]3[ ) kifejezhetd, s mivel ez a rend-
szer teljes energiajat jeloli, energetikai stabilitas elemzés is végezhetéo a megjeleno ren-
dezett fazisokon T = 0 hémérsékleten. A rendezett fazisra vonatkozo energetikai sta-
bilitds vizsgalata azt jelenti, hogy a rendezett fazis (rendparaméter kiillonboz6é mint zérd
értékekkel rendelkez6 fazis) E energidjat osszehasonlitjuk a rendezetlen fazis (minden rend-
paraméter értéke zérd) ugyanazon H paraméterértékek mellett vett Fy energidjaval. A
képezett 0F = E — Ey mennyiség 0 E < 0 negativ értéke mellett lesz a rendezett fazis stabil.

A T#0 eset

Nemzér6o homérsékleten energetikai stabilitdas elemzés végzése csak a termodinamikai

potencial segitségével lehetséges. Ennek kifejezése a Green-fliggvények ismeretében szintén
megadhat6, a szémitds pedig altaldban a 6Q = Q — Qy = [N (dN /N )(Hins) Osszefiiggésbol
kiindulva torténik®, ahol €y a normalfazis termodinamikai potencidlja, ' a mozgé csatoldsi
allando, A\ a fizikai csatolasi allandod, illetve 0€2 < 0 jelzi a stabil rendezett fazis jelenlétét.
Ebbél kiindulva megmutathat664 hogy a termodinamikai potencidl valtozds

cosh(BEA(k)/2)
0N=———

Z cosh(Be(K)/2) )
ahol g a A energiarés (,,gap” ) egyenletében szerepl6 csatoldsi allandd, illetve Ea(k) =
[e(k)? + A(k)?]?, tovabba e(k) a nemkolcsonhaté egyrészecske spektrum és L a
raccsomépontok szama. Tobbkomponensii gap esetében mikor A(k) = Y, S;(k)A; forméju

ahol az S;(k) flggvények linedrisan fiiggetlenek, illetve a teljes k térre vett integral
végrehajtdsa mellett ortogonalisak, tovabbé a Green-fliggvények pélusai a +F (k) pontokban
talalhatok ahol F(k) = [e(k)? + \A(k)\z]l/ 2 a (9) Osszefiiggés a kovetkezd képpen médosul®®
|A |2 cosh(GE(k)/2)
0Q) = — — .

Z Z cosh(Be(k)/2)

Megemlitem, hogy teljesen altalanos esetben, ha a Hamilton operator kolcsonhatési

(10)

tagjaban (H;) tobb (Gsszesen n; darab) csatoldsi allandé szerepel (g;, i = 1,2,...,np),
tovabba ezek mindegyike kiilon-kiilon a A; rendparamétert hozza létre, a termodinamikai
potencial valtozas kiszamitasa

91 09(¢g4,0,..,0) ., 92 0Q(g1, gb, .., 0
5Q:Q(A1,A2,,An1) —Q(0,0,,O) :‘/0 %dgl—l—/o (91855 )dgé

+ /93 aQ(gb g2, gi/’,a cey O) /gn[ 89(.917 92, -y 9ni—1, g;LI)

0 g3 99y,
formaban  torténik®, ahol  (lasd  (549%))  9Q(¢g1, go, -, 9., 0,0,...0) /Og! =
(Hi(g1, 92 -, 9., 0,0,..0)) /g, tovdbbé (H;) kifejezése ugyanazon kozelitéssel torténik mint

dgy.... + dg. (11)

nﬂ

amilyen fel volt haszndlva a (2) mozgdsegyenlet megoldédsakor.
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%CA- aj%(Q é's-(:zl' éuszceptibilita’s

A termodinamikai potencidlon kiviil (de € ismeretében) mas jellemz6 termodinamikai

mennyiség is szamolhat¢%64219 = A fajhé a (10)-nek megfeleld korillmények kozott példaul??
dE(k) _ BE(k)

E(k h . 12

L ) cosn 2 22 (12)

A maéagneses szuszceptibilitas kifejezése a rendezett fazis milyenségétol fiiggd.
Szupravezetd esetében tobbkomponensii gapra Ref.[*3] tartalmazza a haszndlt kifejezéseket
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és levezetéseket, mig spin-siirtiség hulldm esetében a szamitdasok Ref.[*"] alapjan torténnek.

Ezen mdédszer alapmennyiségei (a spin-siirliség vektor irdnyat z irdnynak tekintve)

X1 = BL Zﬁ Z Gk Jiwn kzwn X2 = _IU’BL ZB Z F zwnFl(cj,ﬁ)n? (13>

n=—oo n=—oo

amelyek alapjan a magneses szuszceptibilitas

21— x2) (14)

1
(1 +x2) + 3

T) —
X(T) =5
forméban adhaté meg®. Itt Gy7, illetve [0, a rendszer normélis és anomélis Green-
fliggvényei, és up a Bohr magneton.

A Green-fliggvényes médszer a (VI, VII, VIII) fejezetekben keriil alkalmazasra.

B. A Gutzwiller hullamfiiggvénnyel szamolt atlagértékek a Hubbard modellre

1. Bewvezeto

Az alapallapot Gutzwiller variaciés hullamfiiggvénnyel vett szarmaztatasa egy kozelités.
Ezzel a kozelitéssel parhuzamosan, Gutzwiller hullamfiiggvény feltételezése mellett szamos
més kozelitést is alkalmaznak (hangsilyozom: vele egyiittesen), ezért fontossé vélt megtudni,
hogy tisztan a Gutzwiller hullamfiiggvény alkalmazasa, semmi maés kozelités igénybevétele
nélkiil milyen eredményt szolgaltat. Ha ezt a Hubbard modellre akarjuk megtudni, akkor:
A) a Hubbard modell Hamilton operatordnak tagjaira vonatkozé varhatéértéket kell a
Gutzwiller hullamfiiggvénnyel felirni, és B) ezen kifejezéseket semmilyen maés kozelités fel-
hasznalasa nélkiil ki kell szamitani.

A mdbdszer bemutatasa elott hadd adjam meg a kiinduléopontokat:

Maga a Hamilton operator D dimenzidoban

H=Hyn+Hi, Hpn =Y ¢Kino, Hr=U iy, (15)
Ko i
ahol 7 , = é-T »Ci,s az 1 csomépontra és o spinvetiiletre vonatkozé részecskeszam operator, en-
nek Fourier transzformaltja Nk.o5 -T az i csomoponton o spinvetiilettel rendelkezo elektront
kelté kanonikus Fermi operator,

e(k) = —=(W/(2D)) 3 _ cos(aoka) (16)

a=1
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a diszperzio relacié amelyben aa%—€ P?T*F?T a, a geometriai tér a irdnyaba vett Bravais
racsvektor hossza (hiperk6bds tipust rendszert hasznélok), k, pedig a D alkotéelemii (kom-
ponensti) k vektor « irdnyba vett komponense. A W mennyiség a sdvszélesség, tovabba U
a lokalis Coulomb taszitas értéke.

A Gutzwiller hullamfliggvény kifejezése

(Wg) =TI = (1 = g)isa ]| Wo) = g"|Wo), (17)
ahol |¥g) a nemkolcsonhatd (és ezaltal paramagneses) rendszer normalizélt alapallapota,
0 < g <1 a Gutzwiller varidciés paraméter és D = ¥ 73 475, a dupla betdltés operatora.

A fejezet elején felsorolt program A) része, tetszéleges D dimenzidban (azaz di-
menzidfiiggetlen mdédon), a szakirodalombdl (Metzner és Vollhardt munkéssdga nyomén)
ismert!?>. Az érthetéség kedvéért, ennek rovid bemutatésa, az elkovetkezd alfejezet targya.

2. A kolcsénhatasi tag dtlagértéke

A kolesonhatéasi tag esetében D= > ﬁi, D; = ni 7y, jelolések bevezetésével H;, =UD
Osszefiiggés all fenn, és a kiszamitandé varhato érték

(D) = (¥ D[Wy) = > ([ — (1~ 9)Ds)* Dido (18)

P
ahol felhasznaltam hogy D és Dj felcserélhetd, tovabba (...)g = (Wol...|Wg) jeldlés van jelen.
Mivel D? = Dj all fenn, [1 — (1 — ¢)D;]%> = [1 + (g2 — 1)D;] teljesiil. Tovdbbmendleg

L /

i+ 6 - 0oy =1+ 3 =l Do (19)
j m=1 wjm
ahol az Osszegzésen feltiintetett feliilvonds j,, # j, értelemmel bir (a j, indexek kiilénb6zéek
kell legyenek), tovdbba L a csomépontok szama. Most (19) a (18)-ba helyettesithet6. Ekkor
az y ; 0sszeg figyelembevétele sziikséges. Ezen 6sszeg mindig két tipusu jarulékot ad, éspedig
i # j az Osszes j-re, és i = j egy rogzitett j-re. Az els6 esetben egyszeriien i = j,,q all
el6 a jelolésben, mig a masodik esetben ﬁf = DJ- érvényesiil. A két tag Osszege adja a

végeredményt, mely kifejezése

L 1)m—1 / . .
(\Il \D|\I/ g2 Z 1) Z (Djl...Djm>0 (20)
m=1 ° jl,...jm
Most bevezetve a
1 1 ! . R
Cpp = ———— (Dj,...D;, ) (21)
Llm -1, 25, P Dielo

jelolést, a (20)-ban 1év6 atlagérték kifejezése
L
(W, | D|W,) Z g =" (22)
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forméara alakul, amibdl lathato Eogy a tovag'bl elérehaladas érdekében a c,, kiszamitasara
kell koncentrdlni. A ¢,, kiszdmitdsa céljabdl, (21) jobboldalan &ll6 atlagra a Wick tétel
alkalmazhat6%, mely sordn a (...)q atlag elemi kontrakcidk szorzatéra bonthaté fel az Gsszes
lehetséges kontrakciokra vett felbontasban. A nemzér6 elemi kontrakciok kizarélagosan csak

<CL7 6J27 >0 = le7j2,0> <éJ2,UC;[1, >0 = _le,jz,m (23)

tipusuak, ahol a masodik tagban, a f(ji,j2) = dj, j, azért hidnyzik, mert (21)-ben szerepld
osszegben kizarélagosan csak kiillonbozé csomoépontok szerepelnek, aminek kovetkeztében
mindig f(ji,j2) = 0, igy tehét (23) jarulékok J-nélkiili kontrakciékat definidlnak.

Az elmondottak kévetkeztében a (21)-ben 1év6 atlag kontrakcidkra vett felbontédsa (lasd
Ref.12%)

A A

<DJ'17 ) Djm>0 = {ﬁjlv ) ﬁjm}O = Det[]:)jl,jz,T]Det[Pjhjmd (24>

eredményt adja, ahol {...}o a Wick tételbél adodé d-nélkiili kontrakciok jeldlése, tovabba
Det[P;, j,.0) egy m x m determindns amelyben j; sor, illetve jo oszlop indexként szerepel. A
(24)-nek (21)-ben vett alkalmazdsa eltiinteti az 3’ Osszegrél a ,,jelzett” jelet, hiszen egyezd
csomopontok esetében a (24)-ben &ll6 determinansok két sora vagy két oszlopa egyenld, és
a determinans ekkor ad6do zéré értéke kiejti a j;, = j;, tagot. Ennek megfelelden

o= ey 3 DaD )
le Jm
ahol mostmar resztrikcié a csomépontokra vonatkozélag nincs jelen, tovabba a {...}o d-
nélkiili kontrakcidk a (24) utolsé egyenlésége szerint szamithatdk ki.

A tovabbi fejleményeket az generalja, hogy |¥,) nincs egyre normadlva, igy a kolcsonhatési
tag varhat6 értéke nem (22) kifejezéssel, hanem (D) = (U |D|¥,)/(¥,|¥,) arénnyal &ll
kozvetlen kapcsolatban. A (U |W,) az el6bb bemutatottakhoz hasonléan szamithato ki és a
ra kapott eredmény

L
(Wy|Wy) Z Z {Dy,--Dy,.} (26)
m=1 J1seesm
egyenléséggel adott. A (22) / (26) osztds a kotott diagram tételnek (,,linked cluster the-
orem”) megfeleléen® a nem kotott kontrakcid szorzatokat kiejti. Itt megjegyzem, hogy
P, 5,0 tag lerajzolhaté egy vonallal mely felé egy o spinindexet frunk és amely j; és jo
csomépontokat Osszekoti. Ezt a (24) determinédns szorzatabdl eredé minden tagra meg lehet
tenni. Ezéltal minden tagnak egy graf (diagram) fog megfelelni. Nem kotott diagram egy
olyan grafot jelent, amely legalabb két teljesen diszjunkt részbol all. Ennek megfelelGen,
figyelembe véve hogy a (15) Hamilton operatorban a kolcsonhatési tag H =UD,a (22)-bél
ereddleg (és L — oo termodinamikai hatéresetben)

= S (-1 (27)

m=1
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ahol, (25)-b6l adéddan, a Cp, ogf’&cér?sgi—kgfeéjlezése

1 1 . A e
Cn = Llm—1) > ADj D5, 36 (28)

" edm
Itt a {...}5-ben szerepl fels6 ¢ index (,,connected”) csak kétott kontrakcidszorzat (graf
jarulék) figyelembevételét engedélyezi.

A (28)-ban szereplé kotott kontrakeids jarulék {Dj,...Dj }5, a (24) alapjan keriil

kiszamolasra

{Dj,...D;,.}6 = | Det[P;, j,1)Det[P;, j,.1] 1. (29)

b

Osszefiiggés szerint, ahol a jobboldalon szerepl6 ,,¢” index azt jelenti, hogy amiutan a két
determinanst kiszdmoljuk és 6sszeszorozzuk, a nem kotott tagokat el kell hagyni, azaz csupan
a kotott jarulékokat vessziik figyelembe.

Amint azt a (26) utén jeleztem, a jarulékot add tagok graf formajaban lerajzolhatéak,
igy minden atlagérték, ezaltal a (28)-ban adott C,, koefficiens is diagramok oGsszegeként
kezelhet6. E célbdl Py, j, + példdul egy folytonos j; és jo pontokat 6sszekotd, de nem irdnyitott
szakasszal abrazolhatd, és hasonléan, P, ;, | egy szaggatott, j; és jo pontokat Osszekoté nem
iranyitott szakasszal jelolhet6. Ily mddon, a C,-be adéddé diagram jarulékok olyan kotott
grafok, amelyeknek m-ed rendben m-csomépontja (vertexe), m-darab folytonos és m-darab
szaggatott vonala van gy, hogy minden vertexbe két folytonos és két szaggatott vonal
fut be. A diagramok értékének kiszamitdsa a k-térbe vett Fourier transzformécié nyoman
torténik. Ekkor, mivel (23)-ban adott P, j, » Fourier transzforméltja ny, ,, a nemkélesénhaté
rendszer impulzus szerinti eloszlasfliiggvénye

n%a = O(ep — e(k)), (30)

ahol €p a Fermi energia, e(k) a (16)-ban adott, és ©(x) az x > 0-ra egységet add tovabba
x < 0 esetben zérét eredményez6 Heaviside fiiggvény, a diagram minden vonaldnak egy
n’(k) = nlow érték felel majd meg, és a spinfiiggés (és ezdltal a szaggatott vonal jelleg
is), a paramagneses mivolt miatt eltiinik. A (28)-ban kifejezett C,, koefficiensbe jarulékot
adé minden diagram kotott, m csoméponttal, m folytonos és m-szaggatott vonallal ren-
delkezik (ezen utébbiak a spinfiiggés hidnya miatt folytonos vonalakkd alakithatok), és a
vonalak mindegyikéhez n°(k) kifejezés tartozik. Ezaltal minden i-edik vonalhoz egy k;
impulzus érték kapcsolhatd, de ezek kozil csak m + 1 darab fliggetlen érték, a tobbi a
vertexeken érvényesiilé k-megmaradasi torvény alapjan meghatarozott. Az igy kapott kife-
jezésbél [ dk; [ dks.... [ dk,,.1 adja a G diagram V(G) szamértékét, ahol minden dk; az els6
Brillouin zénan fut végig. Végiil az eléjelet (—1)/(@ 4llitja be, ahol f(G) a G diagram-
ban szereplo fiiggetlen zart hurkok szdmat szamolja Ossze. Ezen Feynman diagramisztikus
szabalyok mellett

O =Y (=) Pw(@)V(G) (31)

G

ahol az Osszeg az Osszes (29) éltal m-rendben generalt kotott és topologikusan kiilonb6z6
diagramra végigfut, w(G) a diagram silyfaktora (megmutatja hogy ugyanazon diagram
kifejezést ado jarulék hanyszor fordul eld), és végezetiil
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dc_89Q, ks
C1: SON
Co=<_r —2 (x40

Cj3= 2@—6 é+2&+ 3G

1. Abra. A C,, diagramisztikus kifejezése m < 3-ig.

2. Abra . Példa egy m = 3 esetben a (32)-ben hasznélt k értékekre. Itt k; fiiggetlen értékekbél
m + 1 = 4 darab (ky, ks, ks, ky) van, illetve k,, taghél m — 1 = 2 darab van (k,,ky,). Tovabba
k., = ki + ko + ks, k,, = ki + ko + ky Osszefiiggések hatdrozzak meg az o koefficienseket, az
ezekre kapott értékek pedig ai = 1,a? = 1,4 = 1,a] = 0 illetve a} = 1,63 = 1,a3 = 0,a3 = 1.
Ezen diagram a Gs, nevet viseli, értéke pedig a zart hurkok eléjelfaktora nélkil V(Gs,).

m+1 m—1 m+1l
V(G) = /dkl/dkg..../dka[H nIT %), ko= aik,. (32)
i=1 n=1 i=1

Itt o szamfaktorokat jelentenek. Ezek tigy alakulnak ki, hogy el8szor, az adott G diagram
2m vonaldbdl m + 1-re felirjuk az m + 1 darab k; fiiggetlen k-értéket, majd a megmaradt
m — 1 vonalra k,, n = 1,2,..,m — 1 kertl gy, hogy minden vertexen a k-megmaradés
kovetelménye érvényesiiljon. A jobb megérthet6ség szempontjabol az m < 3-ig C,,-be
jarulékot adé diagramokat az 1. Abra példazza. Tovabbmendleg, a k,, értékek kialakuldsanak
szemléltetésére egy példat mutatok be m = 3 esetre a 2. Abrdn. Ezen utébbi ébra kapcsan
megjegyzem, hogy a k haladdsi irdnyok a gorbéken tetszélegesen véalaszthaték meg (a k
valtozokkal megadott diagram vonalai a csomdpontokon — vertexeken — érvényesiilo k meg-
maradds egyértelmiivé tétele miatt irdnyitottak). Mivel paramégneses fazist jellemzek, a
vonalak spinfiiggése nincs jelen, igy minden vonal hasonlé moédon jelolhetd, és a matem-
atikai jaruléka a diagramban a fentebb elmondottak alapjan megadhato.

Megjegyzem, hogy a w(G) faktorok a (29)-ben szerepld determinansszorzat elvégzésével
automatikusan adédnak, éspedig w(G) = cg/[(m — 1)!] formdban, ahol ¢ megmutataja,
hogy (29)-bdl hényszor jelenik meg ugyanazon G diagram. Ha két diagram hasonld, de
legalabb egy folytonos vonal szaggatottal van felcserélve, ugyanazon G-hez tartoznak.

3. A kinetikus energia tag dtlagértéke
A (15) kinetikus energia tagjanak atlagértéke az r térben a
Kijo = (¢l ,650) (33)

31



tipusi atlagértékekre vezetheZ(gj \gsszg,ga}(ﬁ)d—a]i%tlagérték kiszamitdsa az (17)-ben adott |¥)
szerint torténik.
A (18-32)-ben vett eljardst alkalmazva a (33) Gsszefliggésre, a

Ki,j«f = <\Dg|é;aéj,a|\pg> (34)

mennyiség kifejezése, a QLJ =1— (1 — g)ni, jelolés bevezetésével

i = (-1 o
Ki,j,cr = <C;r’00j’oQi7_ij,_g [1 + Z 7' Z Dj1Dj2----Djm ] >0 (35)
m=1 " e g
formdt olti, ahol " mint elobb, kiillonboz6 csomdépontokon vett Osszegzést jeloli. A Wick
tétel alkalmazdsa utdn (...)p a {...}o 0-nélkiili kontrakcidékkal helyettesitheté, majd az i # j
és i = j jarulékok Osszegeként a (35) kifejezése a kdvetkezd képpen alakul

Kijo = {8,610 [1 = (1 = 9)(Rig + ftj0) + (1 — )%t —o (R —o + 63 ) ]

VS RN
X [1+ > —"— > DjDj...Dj,]}o (36)

m=1 . Jji.d2sedm
Mindezek utan (U, |W,) értéket kiszdmolva majd ezzel (36)-ot osztva és a kotott diagram
tételt alkalmazva gy mint (28) esetében, a (33)-ban kifejezett Kj;, mennyiségre adédo

egyenloség

Kijo = {050 1 = (1= 9)(fip +50) + (1= 9)i (50 + 6ij) ]
- (92 B 1)m AN T 2 c
x [T+ =——— > DiDp-Ds, ]} (37)
m=1 . Jid2sedm
ahol, igy mint elébb, {...}§ a kotott d-nélkiili kontrakcidkat jeloli. Ez utan a (15)-ben
szereplo kinetikus tag atlagértéke
L

=2 / dke(K)n,  nix = i, = %Z M5 0. (38)
1,J

Itt a kettes faktor a spin szerinti Osszeg miatt jelenik meg, D-dimenziéban [dk =
[1/(2m)P] 15, [ dky és i, a kolesonhatd rendszer impulzus szerinti eloszldsfiiggvénye (a
Gutzwiller hulldmfiiggvénnyel szdmolva).

Az ny (37) és (38)-bdl valo kifejezése céljabdl a kovetkezé mennyiség bevezetése nyom-
ravezeto

1 1 - -

fmo(k) = Lim 2 S e Rl Ry, o€y oM -0 + 0515, Dy ) Diy Di, Dy 36 (39)
" Jdzendm

Ennek az a magyarazata, hogy felhasznalva az

> AnjeDy Dy, Dy, Y5 = —m > {Dy,Dj,...D;, ¥,

j,j17j27---jm j17j27---j7n

S e 6,D, Dy, Dy, b = Lming, , frno(k), m > 2,
i7j7j17j27"'jm

> M oo Dy Dy Dy, Yo = — Ly o frnir,o0(K), (40)
i7j7j17j27"'jm
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egyenléségeket, ny kifejezése (%98@9%6%&6]1'%m6ren megadhato

nk — nko — [1 — (1 —g)zn_o_]n?{o _|_ i M
’ 7= (L+g)?
Lathato, hogy a kinetikus energia tag varhatéértéke az f, ,(k) ismeretében szdmithaté ki.
Az f.(k) fiiggvény (39)-ben adott kifejezésének mésodik (dj, j,-t tartalmazd) tagja (29)
segitségével kifejezhets (C,,_1-et ad eredményiil), igy tehdt

1= (1= ")k o) o (k). (41)

fm,cr(k> = Cm—l + fm,cr(k>7 (42>
ahol a k fiiggo rész
_ 11 Ay L
fm,cr(k> = Zm Z € k(i J2){CJTl,crnjl7—ch2,0nj2,—0Dj3Dj4"’Djm }0' (43>
: j17j27---7jm

A (43)-ban szerepl kontrakcidk a
{é;‘rl,aﬁjl,—Jéj270ﬁj27—UDj3Dj4"'Djm}O = Det[le,jzﬂim—l]Det[Pijer] (44)

determinans szorzattal szamithatok ki, a ,,¢” kotott tagokat pedig ugy kapjuk, hogy (44)
nem-kotott jarulékait elhagyjuk. A Det[P;, j, —o| determindns m x m-es, pont olyan mint
ami (29)-ben szerepel. A Det[P}, j, o:m—1] viszont egy (m — 1) x (m — 1)-es determinans,
amely gy keletkezik, hogy felirjuk az m x m-es Det[P}, j, -] determindnst és abbdl a ji-es
oszlopot, illetve a jo-es sort kivessziik. Az atlathatésdg kedvéert, a j; indexet egyszeriien
i-vel jelolve

Det[P;, j, 0] = Det Psi1o Psog Psss oo Pamo |- (45)

Det[le,jzvo;m—l]:Det P4,2,a P4,3,a P4,4,a i Pimo |- (46)

Pm,2,o Pm,3,cr Pm,4,cr Pm,m,o

Az f,, (k) kifejezéséhez (mindez a teljes fi, »(k)-ra igaz) Gjbdl célszerli a diagramisztikus
szabalyokat a k térben megadni. E célbdl felrajzoljuk az 0sszes kotott és topologikusan nem
ekvivalens m csomépontot tartalmazé diagramot amelynek (m—1) darab ¢ spinti (folytonos)
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vonala és m darab —o spint gz%ggg(?tt -vonala van. Minden vonalhoz k, impulzust csa-
tolunk, a vonalaknak O(ep — €(k,)) értéket feleltetiink meg, a vertexeken k megmaradést
feltételeziink, majd a bels6é impulzusok szerint integralunk. Az igy kapott V(G k) értéket
(—=1)/@_vel (itt f(G) a fiiggetlen zart hiirkok szdma) és a w(G) stlyfaktoraval beszorozzuk,
igy megkapva az f,, ,(k)-ba a G diagram jarulékat. A kiilénbozé diagramokra Gsszegezve
kapjuk f,, (k) értékét

Frno(k) = (1) Dw(G)V(G, k). (47)
a

A belsé impulzusok a diagram belsé vonalaihoz rendelt k, értékek. Ezekbol m darab
fiiggetlen van, tehat a (31)-nél alkalmazott jeldléseket haszndlva, a fiiggetlen k; bels§ im-
pulzusok ¢ = 1,2, ..m halmaza alakul ki a diagramon. Ezek szerint végezziik az integralast
Vi(G, k) kiszamitasakor. A diagram vonalai bels6 és kiilsé vertexekbe futnak be. A bels6
vertexek azok amelyek mindegyikébe két folytonos és két szaggatott vonal fut be. Ezeken
kiviil két kiilso vertex is kialakul, amelyeknek az lesz a jellemzdje, hogy ezekbe két szaggatott
és csak egy folytonos vonal fut be. A kiilsé vertexeken a k megmaradas csak gy érvényesiil,
ha ezen vertexek egyikén a k;—,, 1 = k impulzusérték belép a diagramba, a mésik kiilso
vertexen pedig elhagyja a diagramot. Ez a k ,kiils6 momentum” érték adja az f,,(k)
argumentumaban a k fiiggést. Mivel ezen ¢ = m + 1-hez tartozé k; a C), koefficiensben
jarulékot adé és a (31)-ben bemutatott diagramokban egy vonalon szerepelt, kovetkezik,
hogy fm.o(k)-ba belépé G diagramokat gy kapjuk meg, hogy a C,, diagram jarulékainak
vonalait sorra elvagjuk. Az elvagds azt jelenti, hogy az elvagott vonalhoz rendeliink ugyan k
értéket, de ez | kiilsé impulzusként” szerepel majd, azaz a diagram értékébe ezen vonal nem
hoz magéval nY jarulékot és a k véltozé szerint nem integralunk. Maskiilonben a C,,-ben
szerepld V(G) [lasd (31)], és fi,o(k)-ban szerepld V;(G, k) [lasd (47)] kiszdmitasa azonos.

C. A Gutzwiller hullamfiiggvénnyel adott atlagértékek kiszamitasa D dimenziéban

1. Bevezetés

Az €l6z6 fejezetben adott és Gutzwiller hullamfiiggvénnyel szamolt diagramjarulékok
kifejezése tetszbleges D dimenziéban helytalls. Az konkrét értékeik kiszamitasa azonban
nagyon is dimenziofiiggé. D = 1 dimenziéban az 6sszes diagramjarulékot m = oo rendig
Metzner és Vollhardt effektive kiszdmitotta'?®. Ezen lehet6ség egyik kulcsfeltétele az volt

hogy D = 1-ben az n)
ny = O(ep — e(k)) = O(kp — k) (48)

egyszerli skaldris Osszefiiggésre redukélodik ahol kr a Fermi momentum, tovabbd k& = [K|
skalar jellegii. Ezen szamitas megmutatta, hogy D = 1-ben a Gutzwiller hullamfiiggvény
fém-szigetel6 dtmenetet nem ad ha pontosan szdmolnak vele és ezaltal, a (15) rendszer,
a (17)-ben adott |¥,) (Gutzwiller) hullamfiiggvényével végig fémes jellegli marad. An-
nakidején az egyik f6 probléma az volt, hogy vajon ez a tulajdonsag véges magasabb di-
menziokban is megmarad e vagy sem. Igen am de D > 2-ben a diagramok értékét nagyon

34



nehéz volt szdmolni a (48) nem—qgjesﬁegse m-iz:il’ct, és sziikségesnek latszott egy olyan szdmolasi
modszer kifejlesztése ami megengedi hogy a |V,) Gutzwiller hulldmfiiggvénnyel adott
atlagértékek diagramjait tetszoleges D > 2 dimenziéban pontosan ki lehessen szamolni,
semmilyen mas kozelités felhasznédlasa nélkiil. Ezt a modszert én fejlesztettem ki, tettem
pontra”®, és ezt mutatom be az elkdvetkezd két alfejezetben.

2. A kolcsonhatdsi tag dtlagértékébe tartozo diagramok szamitdsa D dimenzidban

Az elkovetkezOkben, a képletek leirdasanak leegyszeriisitése céljabol bevezetem a
kovetkezo jelolést

O(k) = O(er — e(k)). (49)

Ezzel a jeloléssel a (32)-ben szereplé V(G) kifejezés amit most D dimenziéban szdmolni
akarok a kovetkezo forméat olti

m+41 m— m+1

=11 [ axid(x H k, =Y aik. (50)
n=1 i=1
A tovébbhaladas el6tt megemlitem, hogy a C), koefficiensben megmaradt diagramok habar
mind kotottek, kozottiik sok a reducibilis. Reducibilisnek nevezem azt a diagramot amely
legalabb két, egymashoz egy vertexben kapcsolédo részre bomlik. Mivel a reducibilis diag-
ramok értéke az 6ket alkotd irreducibilis diagramok értékének szorzatara bomlik, az irredu-
cubilis diagramok értékeit kell meghatarozni.

Most (50)-re koncentrilva megfigyelheté hogy V(G) integrandusdban szerepelnek
egyszeri argumentumt O(k;) fiiggvények, ahol k; fiiggetlen integralasi véltozok, tovabba
szerepelnek Osszetett argumentumt O(k,) fuggvények, ahol k,, a fiiggetlen k; integréldsi
valtozok linearis kombinacidja. Ezen tagokat kiilon le tudjuk valasztani egy integrallal és
egy egyszerii argumentumi O fiiggvénnyel a kévetkezd forméban

Tk e, ) = [ i@ (k) H ) V) =T [ dk@)|T (k1 ko, ). (51)

A levalasztas logikdja az, hogy a T'(ki, ks, ..k,,) kifejezésével az Osszetett argumentumi ©
fiiggvényektol megszabadulok és ezaltal (51) mésodik tagjdban csupédn az egyszerii argumen-
tumu O fiiggvények maradnak az integrandusban (a T tag mellett) a V(G) kiszdmitdsanal.

Az irreducibilis diagramokndl meg lehet tgy vélasztani a k; valtozokat (akkar egy
linedris transzformécié felhasznédldséval), hogy a T-ben szerepld k,,, 11 fliggetlen véltozé min-
den osszetett argumentumit ©(k,,)-ben szerepeljen a T kifejezésében, és ezdltal a T tag a
kovetkezo forméaban is felirhaté

.7
Ti(Key Koy, o Ko, ) = /dk@ H (k +k, ) (52)

Itt a j index megmutatja, hogy hany darab Gsszetett argumentumi © fiiggvény szerepel T
integrandusa alatt. A {k,,} egy j tagot tartalmazé szet mely elemei sorra azon ky, értékek,
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amelyek Tj-t kifejezo integrélq&eg%gdqsé aérll-, az Osszetett argumentumu © fiiggvények
argumentumdban, az integraldsi véaltozé k-hoz sorra hozzdadddnak [lasd (52) kifejezést].

, Ktk ks
3. Abra . Mésodrendli diagramjarulék C,,-ben, a Gg, elnevezéssel és V(Ga,) zéart hurkok
elojelfaktorat figyelembe nem vevd értékkel.

Példaul a 3. Abrdn adott m = 2-nek megfelels és V(Gaq) (zért hurkok eléjelfaktorat
figyelembe nem vevd) értékkel rendelkezé C,, jarulék, amely kifejezése

V(Gay) = / dk, / ks / k50 (k)0 (k) O (k) O (K + ko + Ks)
- /dk1 /dk2@(k1)é(k2)T1(k1 4 ko),
Ty(k: + ko) = /dké(k)é(k +k; + ko). (53)
Hasonléan, a 2. Abran adott diagram V (Gs,) kifejezése
V(Gaa) = / dk, / dks / dks / k0 (k1 )O (ks)O (k)0 (ky)O (Kt + ks + k3)O(ky + ko + ko)
- / dks / dks / k40 (k)0 (k3)O (k) T (ks + K, Ko + ka),
Ty(ks + ks, ko + k) = /dké(k)é(k 4k + ky)O(k + ko + k). (54)

Az elmondottakbdl lathatd, hogy a V(G) diagramok értékének kiszdmitdsdhoz eldszor
is a Tj({ks,}) tagokat kell kifejezni. Ebbdl a célbdl a O(x) fiiggvényeknek a kévetkezd

integrélreprezentaciojat hasznalom

O(z) =

1 1 ptoesin(xt

S / sin(xt) oy (55)
2 wlo t

Ténylegesen (55) értéke 1 ha z > 0 és 0 ha =z < 0, és konnyen ellendrizhets, hogy az
Osszefliggés egyszertien [;° dt(sint)/t = w/2 kovetkezménye.

a) A T; tag kifejezése

A T (ks,) tag az (52) szerint a kovetkez6 képpen értelmezett
Ti(ky) = [ kO )OK +k,,) = [ dkO(er — e(K))O(er — e(k + ksy)) (56)

Az e(k) kifejezésére (16) az indulé Osszefiiggés, de a szamitdsok leegyszeriisitése céljabdl
a, = 21 egységekben dolgozva (ekkor a k-térbeli primitiv cella térfogata egységnyi), k, €
[—1/2,41/2]. Ezéltal a k, = 27k, valtozdcserét haszndlva az induld jellemzé adatok
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. gc_890_14

w
Z cosky, €p€ [_?a_‘_?]a

g - /dk@(EF —e(k)), /dk: (2;)[) Cﬁl /_+ dka, (57)

tovabbd n, = N,/L a o spinvetiilettel rendelkezé elektron koncentricié (itt L a
raccsomoépontok szdma), tovabbd n, = n_, = n/2, hol n = (N, + N_,)/L a teljes
részecskeszam koncentracié. Bevezetem tovdbbd a p = —2ep/W € [—1,+1] paramétert
(p = 1 teljesen iires, mig p = —1 a teljesen telt savot jeloli) és ezaltal, (55) értelmében

_ +oo dx D _

O(k) =O(ep —e(k Zcosk; —pD) ———|— / —sm z Y cosk, — pDx)

a=1
L1 pte D D _ 1 oo Dz) D -
=5+ ;/0 Wsin(x;cos ko)dx — ;/0 sm(]; ) cos(x z:: osky)dx.  (58)

A kapott (58) Osszefiiggés k szerinti integral ald keriil mindig. Hogy e korillmények kozott
latni lehessen hogy hogyan viselkedik a kifejezés, bemutatom el6szor a legegyszeriibb példat

mely n/2 értékét adja meg (57) alapjan

n L1 oo cos(pDa:)/ . & 7
5 = /dk@(k) =5+ 7r/o dx . dkSIH(IO;lCOSk

1 ptoo i D D _
- —/ dxw /dkcos(x > coska)
0 =1

7-‘- =
+00 +o00 1
1 N 1[/ d:):cos(pr)Ic B / dxsm(pr) 1,
2 7o x 0 x
D B D _
I. = /dk sin(z Y cosky), I = /dk cos(z Y _ cosky). (59)
a=1 a=1

Az 1. illetve I, jarulékok kiszamitasakor a szinusz, illetve koszinusz Osszeg argumen-
tumokat egyszerii argumentumok trigonometriai fiiggvényeinek szorzataira bontjuk (pl.
sin(ay + ag) = sin(aq) cos(ag) + sin(az) cos(ay) mintajara). Mivel sin(>; ;) felbontott
kifejezésében mindig marad legalabb egy darab sin(a;) tag, ami «; szerint paratlan, igy
szimmetrikus intervallumra integralva zérét ad, tehat I. = 0 adodik. Hasonléan, I,-
ben, cos(}; ;) felbontasakor, az egyediili tag mely nem tartalmaz sin(a;) jarulékot (ez
eredményez az integrél alatt nem-zéré értéket), az a []; cos(a;) szorzat. Ennek megfelel6en

I, = /dkcos(mécos}f ) =
= [ : /:ﬂ cos(z cos t)dt]” = [l /Oﬂ cos(x cost)dt]” = [Jo(x)]"” (60)

o J- T
ahol a Jy(z) Bessel fliggvény (els6faji Bessel féggvény)

Jo(z) = 1 /07T cos(z cos ¢) do (61)

™

+T

ol [1:[ cos(z cos k)]

integralreprezentaciét hasznaltam (Ref.?5!, 182 oldal, 9.1.18 sszefiiggés). Ennek megfeleléen
tehat (59)-bol, tetszoleges D dimenzidban
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0
g - 5 = P S”ng%x D . (62)

Az (56)-ban adott Tj(ks,) kiszdmitdsa szintén az elébb bemutatott médon torténik. Ez
esetben a O(k) (58)-ban adott kifejezése mellett
(pDx)

~ 1 1 p+o° cos
@(k+k1)=§+%/0 L

D
sin[x Z cos(kq + l_cl,a)]d:z
a=1

1 fp+oosi D D _ _
- = / sin(pD) cos[z Y cos(ky + kio)]dx (63)
a=1
is szerepel az integrandusban melyet (58)-al dssze kell szorozni, majd k szerint integrélni. A
(63)-bdl az 1/2 az (58)-al szorozva igy 1/2(n/2) értéket ad, (63)-bdl az integrélt tartalmazo
tagok (58)-nak 1/2 jarulékaval szorozva 1/2(n/2) — 1/4 értéket eredményeznek, és végiil

négy integralis tag marad még, amelyek egyiittesen a kovetkezo Osszefiiggést eredményezik

1n cos(pDzxy) cos(pDx
Ti(ky) = 22+(——— 7r2/ dy (p 1/ di(p )T(xxl,kl)
/ i 1sm (pDxq) / e sm(];D:c)T (2. 21, K1)
D D
/ dl‘lsln P xl / dx MTC 1(LU x17k1>
x
D D
L i, 3PP I PP b k), (64)
0 T 0 i

ahol a bevezetett jelolések a kovetkezo jarulékokat jelentik

Te(z, z1,kq) /dksm T Zcosk sin|x Zcos (ko + k1.0)],

a=1 a=1
D ~ D o
To(x,21,k) = /dk cos(zy Y coskq) coslz Y cos(ka + ki,a)),
a=1 a=1

)

D
Tei(z, 21, k) = /dk cos(z Z cos ko) sin[x Z cos(kq + k1)),
a=1

a=1

D D
Ter(z, 21, k1) = /dk sin(z1 Y coska) cos(z D cos(kq + k1,0)]- (65)
a=1

a=

—_

A (65) utolsé trigonometriai jarulékait felbontva

D
sin[x Z cos(kq + l_cl,a)] = sin(x Z cos kg cos ky o) o) cos(x Z sin k,, sin k; o)

a=1 a=1 a=1
— sin(z Z sin k, sin ky o) cos(z Z cos ko cos ki a), (66)
a=1 a=1

D
cos|x Z cos(kq + ki,0)] = cos(x Z cos ky cos ki o) cos(z Z sin k, sin k1.,

= a=1 a=1
+ sin(x Z cos ky cos ki o) sin(z Z sin kq sin ki o), (67)
a=1 a=1
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egyenloségek adddnak. Most n(ljegﬁgéggo—(%% kapcsan, hogy T illetve T} ; kifejezésében
mindig paratlan szamu szinusz fliggvény szorzodik ossze, és ennek kovetkeztében legaldbb
egy o komponensre, vagy ko — —kq, vagy cosk, — — cosk, eléjelvéaltozasra lesz paratlan
az integrandus szimmetrikus intervallumon, tehat ezen integralértékek zérék (a coske —
—cos k, a teljes periodusra vett integralds miatt hasznalhato). Azaz

Tc,l('r7x17k1> = 07 Ts’l(,f,flfl,kl) = 0. (68>

A T, illetve Ty esetében azonban mindig paros szamu szinusz fliggvény szorzddik Ossze,
igy ezeknek mindig vannak zér6tdl kiillonbozo jarulékaik. A T, esetében a (66) masodik sora
mindig ad valamilyen o komponensre sin(z sin k., sin ];71’,1) tipusu jarulékot amely ko, = —k,
transzformaciora paratlan integrandust, azaz zérd integralértéket eredményez. A Ty esetében
hasonlé helyzet &ll elé a (67) masodik sordnak sin(z sin k, sin k; o) tipusi tagjai miatt, hol
mostmar (67) elsé sora fog csak jarulékot adni. Igy

T(z,x1, k) :/dksm ) sin(x Zcosk‘ cos ki o) cos(x Zsmk sin ki o),

sin ko sinkp ). (69)

Mu

Ts(x,x1,ky) = /dkcos

D
5 o
Z ) cos(x Z o8 kq cos ky ) cos(x
a=1 a=1 a=1

Most (69) kifejezésekbdl megfigyel-
heté, hogy ezek legutolsé (mégpedig cos(z 32, sin k, sink; ) ) tagjat kifejtve, ebbél csak
a Hle cos(z sin k., sin 1251704) komponens ad zérétél kiilonbozo jarulékot. Ténylegesen, ha az
Osszegzett argumentumi koszinusz felbontasabdl olyan tagokat is megtartunk amelyekben
legalabb egy a-ra sin(z sin k., sin ];71’,1) is szerepel, akkor k, — —k, paratlan integrandust ad
szimmetrikus intervallumon integralva, azaz a tag kiesik. Ennek megfeleléen

To(z,z1,kq) /dksm x Z cos k) sin(z Z cos kg cos ki q)] H cos(z sin kq sin k1 4],

a=1 a=1

Ts(z, 21, k) /dk cos(xy Z cos kq) cos(z Z cos kg cos ki q)] H cos(z sin ky sin ky o)]. (70)

a=1 a=1

Felhaszndlva (68,70) egyenléségeket (64)-ben, a T'(k;)-re kapott kifejezés

n 1 1 oo sin(pDx o sin(pDx
Ti(ky) = 271 —/0 %dx/o %dzlﬂ(‘r,xl,kl)
1 oo D 00 D
+ 2 / COS(p x) d{L’ COS(p xl)dxch(xa Xy, k1)> (71)
w2 Jo T 0 1

ahol T, és T, a (70)-ben adott.
Mindezek utdn a Bessel fiiggvények tulajdonsdgait kell (71) tovébbi alakitdsdhoz fel-

hasznalni. E célbdl megfigyelhetSk a kovetkezdk. A kiinduld tulajdonsdgok?®?
+7 +7
/ cos(asin z) cos(bcos z)dx = 2mJo(Va? + b?), / cos(asinz) sin(bcosz)dr = 0. (72)

Ebbdl kiindulva megfigyelheté hogy
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dc_890 14 i
To(x,x1,k) £ To(z, 21, k) = /dk cos[Z(zl F rcosky ) cos Ea][H cos(z sin k, sin ky o]

a+1 a+1

_/dk H{cos (21 F x cos ky o) cos ko) cos[(xsinky o) sin ko] } = H{_/ dk,, x

a+1

D
cos[(x1 F x cos ky o) cos kq cos[(zsin ky o) sin k] } = H Jg(\/x2 + 23 F 2z cos ki q).  (73)

a=1

A (73)-ban talaldlhaté két Osszefiiggés alapjan T, és Ty kifejezhet6

1 D D —
Ts(x,x1,ky) = 5 H \/x2+x1 — 2221 cos ki o) + H JO(\/x2+x%—l—2xx1 cos ki )],
a=1 a=1
1 D D -
To(z,z1,ky) = 3 11 7o \/x2 + 2% — 2zzi coskia) — [] Jo(\/x2 + 23 + 2z cos k1), (74)

Q
Il
—
Q
Il
—

amely felhasznalasdval, a Ti-re kapott Osszefiiggés

1 > sin(pDz > sin(pDz

D
52 J, d:l:l[all JO(\/:B2 + 23 — 2271 cos ky o)

T 0 T

5]

X1

= 1 o cos(pDx) % cos(pDzy)
+a 1 (\/x2 + 23 + 2xx cos k1 a)] + ﬁ/o de/o Td

D
= 1
x| \/:172 + 2% — 2z cosky o) H JO(\/:E2 + 23 + 22w cos k1a)] + g -1 (75)

1 a=1

::]u

[e%

A kapott kifejezés a Gegenbauer-féle osszegzési szabaly (,,graf szabdly”) segitségével?? le-
egyszerlisithet§ (A = £1)
—+oco _ 1

Jo(a) = D (=N Jpo (2) Jno (#1) cO8(nakin),  va = [2° + 2] + 2A\z2y cos ki o]2,  (76)
A (76) bevezetésének az a nagy elénye, hogy az x és x; valtozdk jarulékait szétvélasztja, igy
potencialis lehetéséget ad az eredmény szorzas forméban vett felirasara. Tovabbmendleg,
megfigyelhetd, hogy (76)-ot (75)-be helyettesitve, a T;(k;)-ben tatdlhat6 két integral (két
rész) egyszerre nem szerepel az eredményben, hiszen vagy az elsé, vagy a méasodik tag kiesik,
attol fliggden, hogy az n, értékeinek az Osszege paros, vagy paratlan. Ténylegesen, ha

D
N, = Z Ny, (77)
akkor
D — +o00 +o00
11 JO(\/:E2 +2f — 2zmi coskia) = Y Z > H T (2) T, (1) cOS(No ko1 0)]
a=1 n1=—00 Ng=—00 np=—00 a=1
+o00 +o00 D
H \/x2 + 2?4+ 2zz1 coskig) = Y Z e Y TT DN T () (1) c08(nakie)]. (78)
a=1 n]=—00 Ng=—00 np=—o00 a=1

Bevezetve a
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+oo +Q>C_8QQ_14D +oo
2 2 e 2 =10 )= (79)

n1=—00 Ngy=—00 np=-—0oo a=1 na=—0oc0 {na}

matematikai egyszerisitd jelolést, lathato hogy

D D

II Jo(\/:c2 + 2% — 2zzy coskia) + [] Jo(\/:c2 + 2% — 2z2) cos k1 o)

a=1 a=1

=2 H T (2) I (21) cO8(nok1a)], Ns=2n (80)

{na} a=1

és zéré ha Ng = 2n + 1 (paratlan), illetve hasonléan

D D
H \/:172 + 23 — 2271 cos ky o) H JO(\/:B2 + 23 — 2271 cos ky o)

a=1

=2 Z H T () T, (1) cos(nakl o), Ng=2n+1 (81)
{na} a=1

és zéré ha Ny = 2n (péros). Ezen eredmények tiikrében

1 oo sin(pDx)  gin(pDz1)
T (kl) 2 / Ld / p 1 d Z H Jna xl) Cos(nakl a)]éNs 2m
72 Jo T Py e
1 [ cos(pDx) ~ cos(pDzy) - n 1
o /0 (p ) / (pDx1) S H I () T (1) €O8(Makr o) 0N, 2mar + 5 = 7. (82)

L1 {na} o=1

ahol 2m és 2m + 1 tetszOleges paros, illetve paratlan szamot szimbolizal. Megfigyelheto
tovabba, hogy (82) elsé tagjaban az 6sszes n, = 0, Ny = péros jarulék, (62) alapjén (1/2 —
n/2)? jarulékot ad, ami (82)-ben szerepld (n/2 —1/4) taggal (n/2)? - et eredményez. Ezéltal
a (82)-ben az dsszes n, = 0 tagot kiilon lehet valasztani. Az n, = 0 értéket nem tartalmazé
részt Y21, y-val jelélve (megjegyzendd, hogy (82) masodik tagjara ez automatikusan teljesiil),
a kovetkezo eredmény adodik

R S L e | N | AT

-1 ™

e /Ooo Cos(pr)dz(l:[l J,La(x))][% /O°° Mdm/@ I &) 5N&2m+l}[ncos(nal_ﬁ’a)]. -

™ X x a=1

b) A GP({|n.|}) specidlis fiiggvény

A Ti(ky) tovébbi egyszertisitése céljabdl bevezetem a kovetkezé fliggvényt

1 oo trig(Ns, pDz) | & 1
Ny A ) | ENC IR S

Ngm D
5 a0 = [ neos (84)

a=1

N .
trig(N,, X) = (sin X) cos? Tﬂ + (cos X) sin?

ahol latszik, hogy trig(Ns, X) = sin(X), ha N, paros, illetve trig(Ng, X) = cos(X) ha Nj
paratlan.

41



A (84)-ben bevezetett fﬁggqrgm—%otgféc%j% az, hogy a Ti(k;) (83)-ban adott és 37, ,
osszeg alatt megjelend kifejezésében , eltekintve a [[[2_, cos(naki.q)] tagtdl, a GP({n.})
fliggvénynek a négyzete szerepel. Az is megjegyzésre mélto, hogy Z’{na}—ban az 0sszes ng = 0
szitudcié nem 4ll eld, tehdt a GP({n.}) kifejezésében szerepld (1/2)d(n.}.01 tag, a > nay
Osszeg alatt nem szamit. De mivel (62) értelmében ({0} = {ny = ny = ... = np = 0} zérd
szettet jelenti)

G"({0}) = —3, (85)

a T1(k;)-nek (83)-ban adott kifejezésében az osszeg elott szereplé (n/2)? jarulék az osszeg
elhagyott (n; = ny = ... = np = 0) tagjaval kifejezhetévé valik, azaz elhagyva az Osszeg

feletti jelzett jelolést

= > GP({n.}) 1_[1COS (nak1.a)]- (86)

{na}

Azonban, a diagram értékeknek a kifejezése sordan a (84)-ben adott fiiggvénynek sok hatranya

van, egyrészt a lehetséges negativ n, szdmértékek miatt. E célbdl figyelembe veszem hogy?>2

J_n(z) = (=1)"Jp(x), n >0, (87)
Ennek megfeleléen, bevezetve az

(—1)", ny <0,
S(na) = (88)
+1, ne 2> 0,

figgvényt, a GP({n,}) fliggvény (84)-ben adott kifejezése a kovetkezd képpen alakul

d N, D
GP({na}) = / ’ —[sin Z cos? Tﬂ + cos T sin® I ( 5{na} {0}
0 a:l
D D
d N, 1
= H (na){— / i —[sin 7 cos® Tﬂ + cos Z sin® —— H nal (T 56{,1&}7{0}}
a=1 a=1
D
= [II S(na)] G”({Inal}), @ =pDa. (89)

Q
Il
—

A megadott kifejezéshez még egy eléjelfaktort f(Ny) teszek hozzd, ahol

Ngm Ny

FV) = =

Bevezetve tovabba a
D
S({na}) = H (91)

fiiggvényt, a GP({|n.|}) specidfiiggvény definicija



GP({Inal}) = GD(| 1], Inzl 807‘(]7\4 S{na}G”(Inal}) = F(N)G” ({Inal})

1 oo sin(pDx R
55{%},{0} - —/0 ﬁdw(ms—)[ﬂ Tinal ()]
=1

a

1 [ cos(pr)
1 DT T T 92
- [ r(sin H nal (@ (92)

Mivel GP({|n.|}) csupén egy el8jelfaktorban kiilénbozik GP ({n,})-tél, (86)-bdl kivetkezik
hogy

Z GP{|na|}) H cos(nakia)], kia = 27kiq. (93)
{na} a=1

Az f(N,) elgjeltagnak GP({|n.|})-ba valé bevitelének az oka az, hogy ily médon,
GP({|na|})-ra a kivetkezd definicid is érvényesiil

D
P({Inal}) = /dk@(EF — e(k))[T] cos(naka)]. (94)
a=1
Ténylegesen, (58) alkalmazasdval és a kovetkez6 integral értékekkel?>3

m nmw
/ cos(z cos x) cos nxdr = mcos TJH(Z),
0

/ sin(z cos x) cos nxdr = msin %Jn(z), (95)
0

a O(k)-bdl eredd és (94)-ben megjelend tagok kiintegralhatéak. A kapott integralok

(2;)17 [Cf[l / :ﬂ dka] cos(x aé cos ko) [ari[l cos(naka)] = [Cf[l 0+7r o) cos( az: cos ka) [afi[l c08(naka)]
 feos3 32 m I TT . (0] = foos ST o)
(2;)13 [ali [ dksinga i;l cos ka)[cﬁl co8(aka)] = [Cﬁ e i ijl cos k:a)[a: c08(nko)
in(y 32wl ] (0] = i 2T )
tovabba
" Foll = Sty (98)

Megjegyzem, hogy (96) esetében tgy jarunk el, hogy az Osszeg argumentumu koszinuszt
felbontjuk, az integrélokat (95) alapjan elvégezziik, majd az eredményt 0jbdl Gsszegzett
argumentumu kosszinusszd transzforméljuk. Az eljaras hasonlé (97) esetében is, csak ott az
Osszeg argumentumu szinuszt bontjuk fel, majd az integralok elvégzése utan az eredményt

alakitjuk vissza Osszegzett argumentumu szinussza.

43



A (94)-nek (92) kifejezése, 99%-95 alapjan azonnal kovetkezik.
A (85,92)-bél kévetkezik, hogy

GP({0}) = 5. (99)

Amennyiben térbeli korreldciokat teljesen elhanyagolunk, a Gutzwiller hullamfiiggvény mel-
lett a Gutzwiller approximaciét hasznaljuk. Ez esetben a GP ({|n,|}) fiiggvényekbdl csupan
a (99)-ben adott értéket vessziik figyelembe. Azaz, a Gutzwiller hullimfiiggvény altal
szolgaltatott eredményeket (92,94) adja, mig a Gutzwiller hullamfiiggvény mellett alkalma-
zott Gutzwiller kozelités a GP ({|n,|}) fiiggvényt mindenhol zérénak tekinti, kivéve az origét,
ahol (99) &ltal adott érték van jelent. Ebbol érzékelhetd, hogy a Gutzwiller hullimfiiggvény
mellett a Gutzwiller approximacié alkalmazasa kvalitativ kiillonbozévé teszi az eredményeket.

A (92) alapjan tetszéleges D dimenziéban a GP fiiggvények explicite meghatarozhatéak.
Pl. D=1 ¢és D = 2 esetében

_ 1
GP='(ny) = —— sin(ny arccos p),
nym
2 arccos p
GP=2(ny,ny) = W/O dx cos[(ny — ng)z]sin[(ny + ng) arccos(cosx)], (100)

ahol a p paramétert az n koncentraciéval Osszekoto Osszefiiggés (62)-ben adott. A
(100) jelentdsége abban rejlik, hogy amint latni fogjuk, rogzitett D dimenziéban minden
Gutzwiller hullamfliggvényre vonatkozé szamolas (semmi més kozelités felhasznédldsa nélkiil)
a GP({n,}) fiiggvényre redukalédik. Megjegyzem még, hogy bizonyos esetekben, D = 2-ben
is GP explicite megadhaté. Pl. félig toltott sdvra (ekkor p = 0, azaz a koncentracié n = 1).
2 . (ny+no)m . (ng—no)7w

S

GD:2 —
(n1,m2) (n? — n3)m? 2 S 2 ’

p=0. (101)

Két dimenziéban a GP fiiggvény formajat a 4. Abra példdzza. A rajz megszerkeztése félig
toltott savra (és folytonositott n; valtozékkal) tortént. Ha a savtoltés véltozik, a fliggvény
képe kvalitative hasonldé marad, csak a kozponti maximum relativ magassaga csokken a tobbi
maximumhoz képest p novekedésével. A Gutzwiller hullamfiiggvény melletti Gutzwiller
kozelités (amint azt (100) el6tt hangsilyoztam) csak a kozponti maximum értékkel szdmol.

c) A T, tag kifejezése

A T, tag definiciéja
k.., k) /dk@ O(k + k,,)O(k + k). (102)

A szdmités a (58,63) felhaszndldsaval és a J,(z) Bessel fiiggvények elébb bemutatott médon
val6 hasznélata révén kozvetlentil is elvégezhetd, és a kapott eredmény

Dk ko) =[ > GP({lnalDIL D0 GP{In20l}] GP({In1a + n2al})

{In1,al} {In2,al}
D —_ —_
X [H cos(n1 k10 + N2.ak2a)l- (103)
a=1
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Azonban, az eddig levezetett (grce:&m%r%fgmq'a%jén a (103) egyenldség a ©(x) fliggvények
felbontédsa nélkiil is ellenérizhetd. Hogy ezt latni lehessen, koncentraljunk a 2. Abra Gs,-val
jelolt diagramjéara. A (54) Osszefliggés szerint ezen diagram értéke T, segitségével kifejezheto,
de ugyanakkor (53)-ban feltiintetett T}-el is megadhat6

4. Abra. A D = 2 dimenziéban vett GP (n1,n9) fliggvény félig toltott sav (p = 0) esetében.

V(Gsa) = /dk1 /dkg/dkg/dk{ (k1)O (k)0 (k3)O(k)O(k; + ks + k3)O(ky + ko + k)
- / dks / dks / dk,0 (k)0 (k3)O (ks ) T (ks + kg, ko + k)
- /dk1 /dkgé(kl)@(k2)T1(k1 + k)T (k1 + ko),
Ty(ks + K, ko + ky) = /dké(k)é(k 4 ko +ks)O(k + ks + ky),

Ty(ki + ko) = /dk@(k)@(k +ki + ko). (104)

Ez a két felirdsi mdéd lehetGséget ad Tho-nek T szerinti kifejezésére. E célbdl Ti-et (93)
segitségével fejezem ki, majd a kapott osszefiiggésben, egyetlen GP ({|ny|}) fiiggvényt (94)-
el helyettesitek. Ekkor

Ti(ki+ko) = 3 GP{Inaal})’ T cosinia(Fra + k)]

{n1,a} a+l

= /dkC:)(k) Z GD({|n1,a|}) H Cos[nm(l;:m + EQ’Q)] Cos(nml_ca). (105)
{n1,a} a=1

Most (105)-6t (104) harmadik sordba irva, ott négyzetesen fog szerepelni, igy integraldsi
valtozojat egyszer k = ks, egyszer meg k = k, helyettesitéssel hasznélva, a V(Gs,) kife-
jezésére a kovetkezo osszefiiggés adddik

V(Gaa) = [ dics [ diy [ dkiO(k)Oks)Olkcr) 30 GP({Imial}) 3 GP({Imaal})

{n1,a} {n2,a}

D
X /dkl(:)(kl) H [cos[nl,a(l;:m + /;:2,01)] cos(nml%g,a) cos[nza(l;:l,a + 1;527(1)] cos(ng,al;@a)]

a=1
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A (106) és (104) mésodik sorégz&-és%z%%sor]ﬂ%észibél a T5 tag leolvashaté

Ty(ko + kg ko + ko) = [ Y GP({lnal DI Y- GP({In2al})] x
{nl a} {n2,a}

D
/dk1 (k1) H cos[n o (k1,0 4 ko,0)] coS(n1aks o) 0S[no (k1o + koa)] cos(naakaa)].  (107)

Most megfigyelhetd viszont, hogy tetszéleges o komponensre, az integrandus k.-ban vett
paratlan mivolta miatt

/ dkO (k) sin(ngka) = 0, (108)
tovabbd, az integrandus az n; , Osszegzésre vett paratlan mivolta miatt

Z GP({ ({In1.al})] /dk@ ) sin(ng oka) sin(ng oka) = 0. (109)
{n1,a}

Ennek kévetkeztében, (107)-ben a koszinusz argumentum Osszegek mindig egyszer(i argu-
mentumu koszinusz tagok szorzatara bonthatok, és viszont. Ennek eredményeként

Ty(ks + ks ko + k) = [ > GP({Inal )] [ Y GP({|n2al})] %
{n1,a} {n2,a}

H cos[n1 o (kz.o + k3.0)] cOS[ng o (kao + kia)]] /dk1 (ky)[ H cos[(N1.a + N2 )kia).  (110)

a=1 a=1

Az itt szereplé dk; szerinti integralt (94) alapjén elvégezve

To(ks + ks, ko +ks) = [ Y GP({Inal D] [ D GP{In2,el NG ({10 + n2,0l})]

{nl a} {77/2,&}
D — — — —
X [[1 cosnia(kaa + ksa) + noa(koa + kaa)] (111)
a=1

adédik, amelybél ko + k3 — ki, ko + ks — ko atjeloléssel, (103) automatikusan kovetkezik.

d) A tetszbleges T, tag kifejezése
A tetszoleges, a (52)-ben adott T, tag esetében, a Tj(ky,...,k;)-t megadd kifejezés
identikus médon levezethezts. A V(Gs,) diagram mintdjara ebbdl a célbdl egy olyan m + 1-

ed rendii diagrammal dolgozom (legyen a jelolése V(G41.4)), amely abban hasonlit a 2.
Abra diagramjahoz, hogy mindegyik szomszédos (és m + 1 darab) csomépontjat két-két
vonal koti Ossze. Ezéltal a diagramban 2(m + 1) vonal taldlhaté (ldsd negyed rendben az 5.
Abra a) rajzét) és a diagram értéke
V(Grnsia) :/dkl/dkg..../dkm+2(:)(k1)(:)(k2)...(:)(km+2)

X (:)(kl + k2 -+ kg)é(kl + k2 -+ k4) (:)(kl + k2 + km+2)

_/dkl/dk2 (k)0 (ko) T (ky + ko)™

:/dkl.../dkm+1@(k1)é(kg) O(Kps1) T (ko + ks, Ko + ku, oo Ko + Kpso) (112)
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A T, levezetésénél hasznalt m(%gzert8 i%ec%ti-k%ﬁén alkalmazva

T(ke + ks, ke + kiga) = [ D GP({{nnal DIl X2 GP{In2alP]-[ 32 GP({Inmal})]

{nl Oé} {77/2 a} {nm a}
X[H COS[HLQ(%Q,Q + ];73,,1) + ng,a(%ga + E47a) + ...+ nm,a(]%Q,a + ]%m—l-?,a)”
a=1
/dk1 (k1) H cos[(na + o0 + - Muna)k1a]]- (113)

a=1
Mindezek utan a megmaradt integralnak (94) szerinti elvégzése adja tetszéleges m = j-re a
T; fuggvény formdjat

J

Ti({ks, 1) = [TI1 Y. GP({|nialDIG"( {\an\} Hcos an siall (114)

=1 {n; o}

e) Tetszbleges diagram értékének felirdsa D-dimenziéban.

Amint azt a (51)-ben mér jeleztem, az el6bb kifejezett T; tagok fontossaga abban rejlik,
hogy segitségiikkel minden C,-hez tartozé diagramérték kiszamithaté. A (114)-ben kapott
eredmény rendkiviilisége abban rejlik, hogy a megmaradt k fiiggés lényegileg ], cos(nakiq)
formdja, tehat a diagramok kifejezésében (lasd (51)-ben) a 7 tagokon tilmendleg meg-
maradt integralok (94) révén 1jbél GP fiiggvényekhez vezetnek, igy minden C,,-hez tartozd
diagram tetszbleges D dimenziéban, tisztan GP ismeretében pontosan kifejezhetd.

A diagram értékeket felirva a GP fiiggvényében, a kovetkezd Osszefiiggések erednek:

A 2. Abra és 3. Abra diagramértékei a T tagokkal (54) illetve (53) Osszefiiggésekben
megtaldlhatdk, igy ezeknek csak a GP fiiggvényekkel adott kifejezéseit from fel:

V(Gaa) = Z GD {|na|})

{na}
V(Gsa) = {Z}{Z}GD {In1a1}) GP({[n2.al)GP ({110 + n2al})" (115)

Az 5. Abra esetében megadott 1j diagramokra a T}-vel kifejezett értékeiket is felirom a
GP-vel adott kifejezésekkel egyiitt:

V(Gaa) = H/dk@ )T (ks + ks, o + ky, ko + ks)

= 3 3 S GP{nal) CP Iz, aphal}) CP ({n3.al}) GO {010 + 120 + 130l

{n1,a} {n2,a} {n3,a}

V(Gy) = H/dk@ ITs(ki + ko ko + ks ks + k) = 3 S S GP({|nial )’ G2 ({In2al})
{n1,a} {n2,a} {n3,a}

x GP({In3.011) GP ({In1.0 + 120 NGP ({020 + 130G ({010 + N2 + 13.0]})
V(Gie) = H/dk@ N To(ks + ko, ks + ky)

= 3 Y GP({Innal})’ GP (Inzal})’GP ({Inia + noal}): (116)

{nl,a} {nQ,a}
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_ dc 890 14 _
V(Gse) = /dkl@(kl) /dkg@(kQT dk4OTky) | dksO(ks)To(ky + ko, ky + k5) 71 (kg + k5)

=3 3 Y CP{Inal})CP{Ineal ) GP{|ns.0l})’

{”1,a} {”2,a} {”S,a}
X GD({‘HLQ + ng,a|})GD({|n1,a + N2 o + n37a|}). (117)

5. Abra . A Cp,-hez tartozé négy masik diagram példézata: a) m = 4-re V(Guq); b) m = 4-re
V(Gyae); ¢) m = 4-re V(Gyp); d) m = 5-re V(Gs,).

A kapott eredmények is jol mutatjak, hogy a diagram felrajzoldsa utan diagramisztikus
szabalyok allapithaték meg amelyek engedélyezik a diagramok értékeinek direkt a GP
specialfiggvény fliggvényében vett felirasat. Ebbol a célbdl az ireducibilis diagramok
kiszamitasa a kovetkezd képpen torténik:

A) Minden diagram szkeleton diagramjét meg kell szerkeszteni. E célbdl az ugyanazon k
értéket hordoz6 vonalak koziil csak egyet hagyok meg (ilyen vonalak kotik be a szelfenergia
részeket). Az elhagyott vonal két végsé vertexét egybe olvasztom. A 1épés azért sziikséges,
mert két ilyen vonalnak egyetlen [ dk integrél felel meg, tovabbé a (:)(k)2 = O(k) osszefiiggés
miatt csak egy O-fiiggvény jarulék addédik a diagramértékben (lsd 6. Abra a) és b) esetek,
els6 1épés).

B) Mindezek utdn az el6z6 pontban kapott szkeleton diagramok lineédris forméban
keriilnek felrajzolasra (lasd 6. Abra utolsé lépése). Ez azt jelenti, hogy az m-ed rendii
diagramok Osszes pontjat egy egyenes mentén rajzolom le. A pontok szama m — N, ahol
N jeloli az A) pontban eltavolitott vonalak szamét.

C) Ezutan az indexdlds 1épése kovetkezik. Ez azt jelenti, hogy a B) pontban lerajzolt
linedris szkeleton diagram vizszintes vonaldn (ez tartalmazza az m — N,; darab egymésuténi
vertexet), minden egymésutani csomépont altal meghatarozott szakaszhoz egy independens
n; o koefficienst rendelek (ldsd 6. Abra utolsé lépésében kapott diagramokon szerepld index-
eket). Osszesen m — 1 — N,; szakasz van, tehdt i = 1,2, ...,m — 1 — N,; kiilonall6 és fiiggetlen
n;q index lesz.

D) Ezutan a diagram értékének felirdsa kovetkezik. Ez igy torténik, hogy a C) pontban
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minden keletkezett vonalhoz engG—D%%RH ’}Iﬁé-gvényt rendelek, ahol i) amennyiben a vonal
két egymdésutdni pontot kot ossze l, = n,, ahol n;, az egymasutani két csomépontot
Osszekotd szakasz indexe. ii) amennyiben a vonal két nem-szomszédos csomépontot (X
és Y') kot Ossze, Osszeadom a két pont kozotti indexeket (ezek halmazat jeloli Ixy) és az
igy kapott Gsszeg adja az lo = ey, Nia szamértéket a vonalhoz tartozo GP fiiggvény

argumentumdban. Ezutan az Gsszes és fuggetlen n; o szerint, > g,y formdban Osszegzek.
a)
@ b) g L Ma Mg N3q

6. Abra . A szkeleton diagramok megszerkeztése, a vonal formaju szkeleton diagram megraj-
zoldsa, végiil az n; , értékek hozzdrendelése.

A procedura konnyen megértheté ha a 6. Abra linearizdlt szkeleton diagramjait
dsszehasonlitjuk a (116,117) diagramértékeivel. Ezen osszehasonlitésban a 6. Abra a),b),c)
eseteinek rendre: 5. Abra b) és ezaltal V(Gy.); 5. Abra d) és ezéltal V(Gs,); illetve 5. Abra
c) és ezaltal V(Gy,) diagramértékek felelnek meg.

Megemlitem még, hogy a C,,-ben eléfordulé egyszerii zart hurkok (,,fermionic bouble”,
azaz azonos pontbdl induld és ugyanazon pontba visszatéro egyszerti zart fermionikus vonal)
olyan vonalakat jelentenek, melyekhez tartozik ugyan egy G fiiggvény, de a linedris forméra

hozott szkeleton diagramban nem tartozik hozzajuk n; , index. Az Gsszes ilyen egyszerli zart
hurok értéke tehdt GP({0}) = n/2.

f) A C,, tagok kifejezése m = 7-ed rendig

Hogy teljesebb legyen a kép a C,, koefficiensekrdl, az alabbiakban megadom kifejezésiiket
heted rendig

C = (5)2>
Cy = Dy = 2(3)"

n n
Cg - D3 - 6§D2 + 5(5)4,

LN

2) ’

2 n U3V N3

Cs = D5+ 5D; — 10§D4 + 45(5) D3 — 120(5) Dy + 42(

Cs = Dg+ 12Dy D5 — 66%D§ - 12%1)5 + 66

Cy= Dy — 8%D3 + 28(%)2D2 —14(

n

\)

)6
(g)2D4 - 220(%)31)3 + 495(%)41)2 - 132(%)7,
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d 890 14 . "
+Cy ( YD, — Cf4( )°Da + C ( ). (118)

7!

Ezen egyenléségekben C]' az n egész érték m helyre vett kombindciéinak szamat adja,
D,, pedig az m rendben vett irreducibilis diagramok osszege. Ezeket ugy kapjuk hogy:
i) dbrézoljuk C,, diagramisztikus kifejezését gy ahogy azt az 1. Abra szemlélteti, ii) a
kapott kifejezésbol levalasztjuk az irreducibilis diagramokat (azaz azon diagramokat ame-
lyek nem vaghatdk fel két diszjunkt részre egyetlen vertex elvdgasaval), iii) a levélasztés
nyoman kapott diagram Osszeg pontosan D,,-et adja. Pl. az 1. Abra alapjan lathato, hogy
Dy = Go,, D3 = 2G3,, stb.

Megjegyzem végiil, hogy a C,, jarulékait m < 8 nyolcad rendig a Ref.[?]-ben publikdltam.

g) Megjegyzések

A) A V(@) diagramértékekre kapott Osszegek erésen konvergensek. Példdul D = 2-ben
az Ni o € [—Ny, N,] Osszegzési tartoményt véve figyelembe, V(Gay)(Ny = 2)/V (Gao)(Ny =
o00) = 0.9994, tovdabba ezen ardnyértékek rendkiviil gyengén fiiggnek a D dimenziétdl.
fgy megérthetd, hogy a diagramértékek GP fiiggvénnyel vett kifejezésének szamitégépes
kiszamitdsa nagyon gyors miivelet. A memoriasziikséglet pedig csupan a GP fiiggvények
tarolasat igényli.

B) A Gutzwiller hullamfiiggvény (a szakirodalomban GW F') mellett hasznalt Gutzwiller
approximacié (a szakirodalomban G A) ugy adddik, hogy az itt bemutatott diagramok kife-
jezésébdl elhagyjuk a >y,  Osszegeket, és minden G figgvényt GP({0}) = n/2-vel
helyettesitiink. Pl V(Gae) = GPHON" = (n/2)%, V(Gsa) = GPHON)® = (n/2)°, stb
Lathato tehat hogy GA kvalitative megvaltoztatja a diagramjarulékok kifejezését.

C) A D = 1 Metzner és Vollhardt'?® eredmények minden diagramra visszaadédnak.
E célbél a GP fiiggvényre D = 1-ben a (100) elsé sordt, a koncentriciéra pedig a (62)
Osszefiiggés D = 1 valtozatat kell hasznalni. Megjegyzem, hogy ez utébbi p > 0ésn < 1

esetében
) =arcsin(p), D=1,n<1,p>0, (119)

egyenloséget eredményezi. fgy példaul D = 1-re

V(Gaa) = (3)4 + 7r24 i mi sin*[m arccos(p)], (120)

m=1

mely osszefiiggés (119) felhaszndlasdval a (Ref.!?®)-ben kapott V(Ga) = (2/3)(n/2)3
eredményt visszaadja.

D) Diagram értékek D = 2-ben is szamithatok pontosan, példaul n = 1 félig t6ltott sav
esetében, amikor a G fiiggvény (101) Osszefliggés alapjan explicit ismert. Példdul

L, 2656(8) | 32 1— —1)"+m

16jL 47?8 822

n=1m=1 )

349 1 35(3) 1
- B = 0.07002 121
5040 - 19272 6476 Y 0.07002977300 (121)

V(G2a> =
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A kapott eredmény 6sszehasoglgha‘§)9ucg)yar:1l'a§-on diagram GA esetben hasznalt (n/2)* =
0.062, illetve a D = 1 értékkel (2/3)(n/2)® = 0.083333. Ebbdl ldthatd, hogy a diagram
értékek a dimenzié fliggvényében csokkennek (a GA D = oo-ben lesz egzakt). Az eredmény
azt is példazza, hogy a GA a pontos D = 1 individualis diagramértékeket 33%-nyi relativ
hibaval, mig a D = 2 értékeket 13%-nyi relativ hibaval adja vissza (megjegyzem, hogy
nagysagrendileg ezen szdzalékos érték nagyjabdél minden diagramnél megmarad).

3. A kinetikus energia tag dtlagértékébe tartozé diagramértékek szamoldsa D dimenzidban

A (Hyin) /L értéket (38) alapjan szamolom ahol ny a (41)-ben adott. A (41) jarulékai
az fmo(k)-ban talalhatéak, tehat f, ,(k) ismeretében lehet a kinetikus energia tag varhatd
értékét kifejezni.

a) Az fn.(k) diagramjarulékok megszerkeztése

Amint azt a (47) Osszefiiggést kovetd szovegben leirtam, az f,, »(k) jarulékok pontosan
megkaphatoak a C),,-hez tartozd diagramok vonalainak elvagaséaval. Ez matematikai forméba
ontve, individualis C,-hez tartozé diagramok szintjén a kovetkezoket jelenti:

Minden egyes C,,-hez tartozé V (G, ;) diagramhoz hozzarendelem a kovetkezo kifejezést

§(Cn) = 53 cuty (G )], (122)

ahol cut,(G,,,;) azon diagramot jeloli, amelyet ugy kapunk hogy a G,,,; diagram ~ vonalat
elvagjuk. Ezek szerint Y cut(G,,;) dgy all eld, hogy vessziik a G,,; diagramot, sorra minde-
gyik vonalat elvagjuk, a kapott diagramokat 0sszeadjuk, majd a kapott 6sszeget osztjuk 2m-
el. A végeredményként kapott diagramok atvagott vonalvégeit az abrakon megtartjuk (ezzel
jelezve hogy a belépé és kilépé k pontok helyei hol taldlhatok). Az alkalmazott eljarast négy
kiilonboz6 diagram esetében a 7. Abra szemlélteti. Ezen eljaras eredményeként az f,, »(k)
kifejezését a (122)-nek a C,,-hez tartozo6 osszes diagramra vett alkalmazédsaként kapjuk meg,

azaz matematikailag
fm,a(k) = _S(Cm) (123)

A negativ el6jel megjelenését az okozza hogy egy vonal elvagasaval egy fermionikus hurkot
sziintetiink meg és igy a kifejezés elGjelet véalt. Ezen tulmendleg, C,,-ben a diagramok
sulyfaktoraikkal egytitt szerepelnek, ezen numerikus koefficiensek pedig a vonal-elvagas

miivelete utan megmaradnak, azaz
Cm = ZCI,Z' V(Gm7z),
i

S[Z Q; V(Gmn)] = Z Q; S(V(Gm,z)) (124)

Megjegyzem, hogy (124)-ben az a; koefficiensek a diagramok sulyfaktorait jelolik, amelyek
a zart fermionikus hurkokbdl eredé eléjelet is magukba foglaljak.
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Az f..(k) tagok diagramisztikus fornmjat a 8. Abra szemlélteti m < 3 értékig.

b) Az f,,,(k) diagramjarulékok kiszamolasa

A vonalelviagasnak megfelelé matematikai miivelet a kovetkezét jelenti: Minden + vonal-
hoz V(G,,i)-ben egy (n4.q,k,) (egész szam és egy momentum érték) szamparos tartozott,
magdhoz a vonalhoz pedig GP({|n,|}) = [dk,0(k,) 1, cos(n, ok,q) volt hozzirendelve
(1asd (94)). A vonal elvagésa (kivétele) a matematikai osszefiiggésekbdl kiveszi a [ dk,O (k)
tagot (hiszen k, t6bbé nem lesz bels6 momentum amely szerint integralni kell), tehdt az
elvagott vonal [T5_; cos(n, 4k o) matematikai jarulékot visz be az f,, ,(k)-ba belépd diagram
kifejezésébe. Meg kell itt jegyeznem, hogy amennyiben a diagramban két olyan vonal volt
amelyhez ugyanazon k érték volt hozzarendelve, az egyik vonal eltavolitasdval a megmaradt
vonalon 16v6 O (k) tag a diagram kifejezésében marad (pl. 7. Abra b) eset mésodik tagja).

SE RIS HE WaRcemEs

P 176 +z%]zlﬁ
e .
4

C) 1 1 _1 +1
dry +4 == =

A AR

7. Abra . Az fm.o(k)-ba vett diagramjarulékok megszerkeztése a (122) képlet alapjan. A
bemutatott példakban sorra az a) V(Gaq)-bdl eredd Foq o, b) V(G4 )-b6l eredd (sorrendben) Fy 1 o
és Fucoo, ¢) V(Gap)-bOl eredd (sorrendben) Fup 1 5 €s Fip 2 5, és d) V(G3q)-b6l eredd F3, o jarulékok
megszerkeztése lathato.

+

fig(k) = =«
fogk) = (GO0) = = + QQ
fag(k) = (p —20a00) —2@+2«%
" «%+2Q@ —2 Bﬁ_ QQQ |

8. Abra. Az fm,o(k) diagramisztikus kifejezése m < 3 értékig. Az fi, ,(k)-ban talalhaté
zéréjelben Cp,—1, a zaréjelen kiviili jarulék pedig fr, »(k), lasd (42) Osszefliggést.

Hangsulyozom, hogy habar kivesziink egy k,-val jelzett vonalat az eljards soran, a k,
mint kiils6 impulzus megmarad (a kiilsé vertexeken az impulzusmegmaradas csak ennek
figyelembevételével teljesiil). Tovabba az n., index is a kapott diagram tartozéka marad,
hiszen ezt a Tj tagokon keresztiil a tobbi vonal adja a diagram értékének kifejezésébe.

Az eljaras példazata érdekében megadom a 7. Abra esetében feltiintetett minden tag

matematikai kifejezését, amelyekben a jarulékok jelolése I’ betiivel torténik
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Fouo = > GP({Inal}) H cos(naka)

{na}
D
2 3 -
Fiio= > > G°({Inual}) GP({In2al}) GP ({1110 +noal}) TT cos(niaka),
{n1,a} {n2,a} a=1
D —
F4c,20_ Z Z GD {|n1a|}) GD({|”20¢|} HCOS n1a+n2a)k ]
{nl Ot} {n2 a} a=1
2
Fuio= > > > G({Ina)GP({n2al})G” ({Ins.0l}) G ({|In1a + n24l})
{nl,a} {”Z,a} {”S,a}
D —
XGP ({20 + 13,0l NG ({In1a + noa + nsal}) [ cos(niaka),
a=1
2 2
Fuso= > > > G’({Inal}) GP({Ineal DG ({In3.0]}) GP({I1n1,0 + noal})
{nl,a} {”2,a} {”S,a}

D
XGP({|ng,a +nzal}) [T cos[(nia + noa + n3.a)kal,

a=1

Fao= 3 > G°({nial DG ({In2a}) G ({Ina + noal})’ H cos(niaka).  (125)

{n1,a} {n2,a}

A (125) jarulékok a 8. Abra szerint szemléltetett (123) kifejezésbe épiilnek be és adjdk

az fm.o (k) komponenseket, pl. fi,(k) = —n/2, for(k) = Ci — Fau o+ (n/2)?0(k), f3,(k) =
Co —2F345 + 3(n/2) Foue + 2(n/2)O(K) Fay o — 3(n/2)20(k), stb.

c) Az f,(k) tagok kiintegralasa

Az fn..(k) tagok explicit kifejezése mar D = 1 dimenziéban is nagyon bonyolult. Meg-
figyelhet6 azonban, hogy f, (k) explicit kifejezéseit megadni nem sziikségszerii hiszen ezen
jarulékok integrdl alatt szerepelnek a kinetikus energia dtlagértékében. Igy tehdt ezen in-
tegralok megadésa sziikséges (Hyin)/L szdmoldsshoz. A (38,41) és (125) dsszevetésébol
latszik, hogy a kinetikus energia atlagértékének kifejezéséhez négy integraltipus elvégzése
szitkséges. E négy integréltipus tgy alakul ki, hogy [dke(k) alatt (ahol e(k) a (16)
egyenlségben adott), a kovetkezé négy kifejezés szerepelhet: 1, O(k), T2, cos(naks), il-
letve O(k) [12_, cos(nqks). Mivel e lehetdségek koziil az els6, [ dke(k) = 0 miatt jarulékot
nem ad, harom integral marad melyek kifejezése a tovabbhaladas kévetelménye marad. Ezen
integrélok a kovetkezok:

~ 1
I = /dke (k) = ——GD(l 0,0,0,..,0) = Séo,
D
W
I, = /dke H = —7Vn5{na},{o},
_ _ W b
I3 = /dke(k)@(k) H cos(naka) = —?VnG ({|nal}), (126)
a=1
ahol egy tetszéleges F({n,}) = F(nq,ng,...,np) fliggvényre a kovetkezd definicidszerii

jelolést alkalmaztam
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WF({na}) = g5 SoF (oo tact L) - Flona = 1)L, (127)

2D

példaul, D =1 és D = 2-ben

(np+1)+F(ny—1)], D=1,
1
4

N —

VnF(nl,ng) = [F(n1+1,n2)+F(n1—1,n2)+F(n1,n2+1)+F(n1,n2—1)]7 D =2. (128)

A V,, operacié megjelenése okanak megértése céljabol bemutatom a tovabbiakban az I3
kifejezését, figyelembe véve e(k)-ra a (16) egyenldséget

Z /dkcos H cos(n )O(k). (129)

Most o = « tagra a [, szorzatbél cos(ka) cos(naks) = (1/2){cos[(ng + 1)ka] + cos[(n, —
1)k,]} alkalmazasaval a (129) és (94) alapjén
w1

Iy = =55 (G (Im + 1, nal, | ])) + (GP (I = 1], [na . np])

+(GP(Jmal, Ina + 1 [na]-.[np ) + (GP(Imal, [n2 = 1], Ina, - Inpl)) +

+(GP(Inal, Inal, -, Inp-al, Inp + 1) + (GP(Inal, nal -, Inp-a, [np — 1))

= _gvnal’({w}). (130)

Ebbdl 1athatd, hogy (126) utolsé egyenldsége igaz allités.

Hasonléan jarok el az I, kifejezése esetében is, csak mostmdr nem szerepel O (k) az
integrandusban. Az I, integrdlba akkor fogunk kapni zérétdl kiilonbozo jarulékot, ha
az 0sszeszorzodd koszinusz tagok mindegyike zérd argumentummal rendelkezik. FEnnek

megfelel6en
W 1
Z /dkcos H cos(Narky) = 7%[(%&1,05@,0---5@,0 + 611-1,0005,0---0np 0)
o'=1
(5n1,05n2+1,05n3,0---5nD,0 + 011 .00m9—1,0005.0--0np.0) + - F (0n1,00n9,0---Onp_1.00n5+1,0
W
+5n1,05n2,0~-'5nD,1,06nD—1,0)] = _7vn5{na},{0} (131)

Ezéltal (126) masodik egyenl6sége is bizonyitott. Mostmar csupan I kifejezésének igazolasa
szitkséges. E célbdl megfigyelhetd [(103) felhasznaldsaval] hogy

D
I :/dke(k)é(k) - —Ki /dkcosk 6(k)]
D
= —Kl /dk@ )[cos(0 x ki) cos(0 X ky)...cos(0 X kq_1)cos(1 X kq) cos(0 X kap1)....
_ 1
% cos(0 x Fip)] = —%—[GD(l 0,0,..,0)+ GP(0,1,0,.,0) + GP(0,0,1,0, .0) + ...
+ GP(0,0,0,...,0,1)] = —%GD(LO,O, .,0), (132)
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ahol felhasznaltam azt a tenygc:i Ch-og89C9-€6 0,1,0,..,0) ugyanazon értékii, fliggetleniil az
1-es argumentum helyétol. Ezéaltal tehat [, kifejezése is bizonyitott. Itt megjegyzem, hogy a
(126) els6 soraban hasznélt €, /2 kifejezés egyszeriien az indulé integralnak a szakirodalomban
hasznélatos kifejezését jelenti.

Lathat6 tehat, hogy a kinetikus energia atlagértéke is egyértelmiien a GP fiiggvények
segitségével meghatarozhaté.

d) Az f,,,(k) tagok hatodrendig mend kifejezése

Hogy teljességében lehessen latni az f,, ,(k) tagok jarulékait, a kovetkez6kben megadom
kifejezésiiket m = 6-od rendig menodleg

frol) = =5, faoll) = [C1 = S(D2)] + (5)°6(k),

faor (k) = [Co = S(Da)] + (3 + 20(k)) 8 (D) - 3(5)°6 k),

fin () = [Cs = S(D)] + (54 20(K)) 58 (D3) = (9 + 116(K))(5)*S(D2)
+[9(5)" — 20,50 (k),

\_/l\D

)

frn(l) = [C4 = S(Ds)] + (7 + 20(K)) 58 (Da) 20 + 156/(k)) (5)*S(Ds)
+{[28 +470(K))(5)" — 2D:0(k)}S(Ds) — 2D,8(D2) — 28(3)°O (k)
+[17(5)2D; — 25 Dy] O k).

fon(k) = [C5 = S(Dg)] + (9 +26(K)) 8 (Ds) — (35 + 196(k))(5)*S(Ds)

|+
2

(75 + T90(K)) (2 )PS(Ds) — (5 + 20(K))DaS(Ds) + (30 + 30(:)(1{))%1)2
—(90 + 185@(k))(g) — (3 +20(k))D3)S(D,) + [90(%)6 - 100(%)3172
+21(%)2D3 - 2%1)4 + D4 (k). (133)

Ezen egyenloségekben D, jeloli az m-ed rendi irreducibilis jarulékok Osszegét.

e) Megjegyzések

A kapott kifejezések pontosan visszaadjdk a D = 1-ben kapott eredményeket'?® az
fm.o(k) jarulékokra. Pl. ez kénnyen ellendrizhet6 az m = 2 tagon, mely formdja D = 1-ben

foo(l) = (5)7[1 + Ok )= 22 67l Hcos naka) = (51 + ()] - 5,
S(D=1) = arc:ros p 7T3 i sin® marccosp) cos(mE). (134)

Aldhuzom hogy az el6bbiekben bemutatott és a Gutzwiller hullamfiiggvényre alapulo
modszer a X fejezetben keriil alkalmazasra.
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D. Variaciés hullémfiigg\%:lry8a?k9h'n%z€]isa a periodikus Anderson modellre

1. Bevezetés

Az el6bbi fejezetben bemutatott Gutzwiller hullamfiiggvénnyel szamolt atlagértékek ir-

reducibilis diagramjai, amint azt Vollhardt csoportja megmutatta!®

, végtelen dimenziéban
olyan forméaba zsugorodnak, melyben minden vertex osszeolvad. Ezaltal a térbeli korrelaciok
teljesen eltiinnek. Az énaltalam kifejlesztett GP fiiggvények formalizmusédban ez azt je-
lenti, hogy a vonal forméju szkeleton diagramnak nincsenek szakaszai, azaz n;, szamok
hidnyoznak, (azaz zérék), gy minden vonalnak GP({0}) = n/2 felel meg, és ez pontosan
a GA-t (Gutzwiller Approximaciét) adja vissza (lasd 9. Abra). A bemutatott példdbdl az
is latszik, hogy D = oo-ben csak az egyszerli fermionikus hurkok adnak zérétol kiillonbozo
jarulékot. EbbdSl az észrevételbdl kiindulva, Gebhard?®* megmutatta, hogy D = oo-ben
tetszoleges Gutzwiller projektalt egyrészecske tipust hullamfiiggvénnyel lehet pontosan
varhatoértéket szamolni. Ha ezt gy tessziik meg, hogy a (17) Gutzwiller hullamfiiggvényben

szerepld |Wo)-t atirjuk egy tetszoleges |Pg) egyrészecske tipusi hulldmfiiggvényre
|Wy) = g—Zi,a Mi,aﬁi,a|q)0>7 (135)

formaban, ahol 1, lokalis kémiai potencial jellegli paraméterek amelyek mellett a lokalis
stirtiség
<(I>0|ﬁi,a|q)0>

Nioc =

’ (Po|Po)

-5

9. Abra. A diagramviselkedés D = oo dimenziéban. A példa a G, diagramra vonatkozik.
Amint lathato, a diagramok egyszerti fermionikus hurkok (,,Hartree hurkok”) szorzatdra zsugorod-
nak (az adott példaban 4 ilyen hurok jelenik meg).

(136)

akkor, a pi;, paraméterek megvalaszthatéak gy hogy az egyszerti fermionikus hurkok
is zér6 jarulékot adnak D = oo-ben, minden diagram kiesik, és a D = oo varhato értékek
egyetlen diagram kiszdmitasa nélkiil felithatéak, pl. kétsavos rendszer esetében?*

< f.] o) = vV di,o\/4j, U(fl crf.] o)o + Gi (1 qJ',o)an,fv
<é;r,crfj70> = qj70'<ci,o-f:i70'>07
(@ o) = (@ w8000 (137)

formaban. Ezen egyenlségekben (...) a |V, )-vel szamolt varhaté érték egy vélasztott |Pg)-al
felépitve, (...)o a |®g) allapotvektorral szamitott varhatéérték, tovabba ¢, koefficiens értéke

e = o V0 Dl =+ a6 —ar, s
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0.14
ahol nff = (nf Yo, n!? = nfT nw ; %9 l . Df = Af}n{l, f akorrelélt (lokélis Coulomb

tasszitassal rendelkez6), ¢ a nem-korreldlt (Coulomb kolcsonhatds mentes) sav, tovabba, a
Gutzwiller variacids paramétert adé kifejezés
df (1 —nf + dl)

LA o (129)

2. Periodikus Anderson modellben Gutzwiller projektdlt spin-siiriség hullam esetére vett

alkalmazads

a) A varidciés hullamfiiggvény felirdsa

Az elébb bemutatott Gebhardt éltal kidolgozott mddszert alkalmaztam a periodikus
Anderson modell esetére tgy, hogy |¥o) helyében spin-siirtiség hullam jarulékot vettem fi-
gyelembe.

Egy egyrészecske allapotokbdl felépitett varidciés spin-siirtiség hullimfiiggvény, e(k) < 0
esetre értelmezve

12
(Wspw) =TT [Tlwntho + Bnfl, + 0 (Menthrqo + Oknfiiqo)l0) (140)
k.o n=1
formaju, ahol n = 1, 2 két linedrisan fliggetlen és ortogondlis linearis kombinaciot jelol, Q =
(m,...,m) a ,nesting” (= eltolva érvényesiils és el6jelvaltdssal megvalésuld fedés®!) vektor
(igazolhaté ugyanis hogy spin-siiriiség hullam allapot csak ,,nesting” esetében jon létre, azaz
ha e(k + Q) = —e(k)), a [Ix-n szerepld prim jelzés az (k) < 0 kondiciét veszi figyelembe
(ezen kondicié jelenlétében a nesting feltétel fenndlldsa mellett a kétszeres energiajarulék
beszdmolds nem fordulhat el6), |0) a minden betoltési szam egyenld zéré allapotot jelzd
vakuuméllapot (Fock vakuum), oy, Bkn, Vkns Okn Dedig varidcids paraméterek.
A (140) hullamfiggvény kétrészecske szorzat hullamfiiggvény formaban is felirhaté egy-
beolvasztva az n = 1, 2 jarulékokat

!/

Wo) = [Wspw) = [[[(@él o fl» + Zcthiqofliqe) T 0(0ikiqofle T Tkélofiiq.e
k,o

+ jkéL-ﬁ-QJéL,a + gkfli-l—Q,Ufli,U)] |0>> (141)
ahol most wy, 2y, Uk, Wy, Tk, Yk & variacios paraméterek, és
— Uk 2k + VW + Ty = 0 (142)

teljesiil. Ténylegesen, (141), a (142) teljesiilése mellett, a (140) ban szereplé n = 1, 2 szorzat
segitségével felirhat6. Megemlitem, hogy a (140) ezen atirasi lehet&ségét a Miiller-Hartmann
csoportja jegyezte meg elészor'®. Az elkovetkezékben a |[¥y) = |Wgpw)-re a (141-142)
format fogom hasznalni.

A (137) Osszefliggések alkalmazdsa legeldszor is a |®g) hulldmfiiggvény formdjanak
tisztazasat igényli. A (135)-bdl
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|Po) =g

Uy), (143)

és ebbe (141) behelyettesitésével konnyen meggyozodhetiink hogy |Pg) funkciénalis forméja a
(141)-ben adott formaval identikus, csakhogy a régi iy, ..., yx varidciés paraméterek helyett,
|®g)-ban 1) (renormadlt) wy, 2k, Vi, Wk, Tk, Yk varidcidés paraméterek jelennek meg amelyekre
a (142) tipusti Osszefiiggés szintén teljesiil. Ennek megfeleléen a szamitdsok soran

!/

|(I)0> = H[(uké;[(,afli,a + Zké;[(-l-Q,UflI—i-Q,a) + O-(’Uké;[(—i-Q,Uflia + wké{(,afli—i-Q,a
k,o

+ Bl ol + Ufliqo MN0), e = vy + B (144)

Az alkalmazott variacios hullamfiiggvény pedig
W) = 9D|‘I’SDW>- (145)

A varidciés paraméterek uy, 2y, Uk, Wk, Tk, yx minden k-ra amelyre (k) < 0 teljesiil, és g a
Gutzwiller variacios paraméter.

A (145) hasznélata azért volt érdekes mert a periodikus Anderson modellt Gutzwiller
hullamfiiggvénnyel targyalva exponencidlisan csokkend Hubbard U fliggést kapunk nagy U

100 " ezt viszont Monte Carlo szimuldcids eredmények!®4

107

esetében az alapéllapoti energidba
illetve egyszerli perturbaciészamitds™’ nem tamasztjak ald. Ennek kikiiszobolése céljabol
Strack és Vollhardt'%” egy nem Gutzwiller tipust, antiferromégnesesen rendezett f-elektron
variacios hullamfiiggvényt javasolt, mely c-elektron részrol egy a hibridizacios tagra és a
lokalis f-elektron energidra alapozott korrelatorral volt kiegészitve. Ezen hullamfiiggvény
viszont kozepes U értékekre nem adott jo eredményeket. Ezért, Brenig és Miiller-
Hartmann!® egy kétrészecske szorzat tipusd, lényegében (141) formdjt hullaimfiiggvényt
hasznélt leirdsra, ebbol viszont korrelacidés hatasok hidnyoztak. Ezek figyelembevétele
legegyszeriibben a Gutzwiller projektorral lehetséges, igy jutottam el a (145) varidcids
hullamfiiggvényhez. A moddszer a periodikus Anderson modell Hamilton operatorara vett

alkalmazdsi mddjét Ref.['%]-ban ismertettem.

b) A Hamilton operator

A periodikus Anderson modell indulé6 Hamilton operatora lokalizalt f-elektron tipus
feltételezése és k-tél fiiggetlen hibridizacié mellett

H =Y e, + By + V(L otx0 + o fio)] + U 0f 0, (146)
k.o i
ahol ex = €(k) a c-elektronok diszperzidja, Ey a lokélis f-elektron energia, V' a hibridizacids
matrixelem, U a lokalis Coulomb taszitas amelyet az f elektronok érzékelnek, tovabba
Ny, = ZA)LJIA)k,U, b=cf Azek) = -2t cosk, a c-elektron diszperziérelacié, ahol
D a dimenzid.

A tovabbiakban az ugynevezett szimmetrikus esetet fogom vizsgalni mely esetben E; =
—U/2, tovabba a részecskeszam koncentracié n = (Ny+N,)/L = 2, azaz a kétsavos rendszer
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félig toltott. Ennek megfelelé’er(lj gz-a-léy%?a:po]fiélénergia (o) = (Uyl...|W,) /(W U, dtlagoldst
hasznélva

(1) = S el )+ V S o) + o)) = 5 D) +U Sl ). (140

k,o k,o k,o

c) Az atlagértékek kiszamitisa
Amint az a (137)-bol latszik, a (...) tipust atlagértékek a |Pg)-al szamolt (...)o
atlagértékekre vezethetOk vissza. Ennek megfeleléen, (137,147) alapjan

() = S0+ 2V VTS Finlo — 5 S o + UL, (148

k,o k,o

ahol df = (1/L) Su(i{ 4] _,), (A oékodo = (Ch o fio)o, tovabbd g, = ¢ helytdl és spintdl
fliggetlen.
A |®y) allapottal szamolt spin-siiriiség hulldim rendparaméterek (144) felhasznalasdval

1< 1 & uwy + vk
Af=— E o)o = — E _—
f I - <fkafk+Q > I = Ny
1< 1 < uk + wiezk
A, =S o= 3 kT TRk 149
szxckaCkHQ )0 sz: Ny ( )

Itt matematikai kifejezésre jut az a tény, hogy ha az f elektronok spin-siirtiség hullamot
alkotnak (azaz ha Ay # 0), akkor, mivel (144) teljesen szimmetrikus a c és f jarulékokban,
tovabba a két alrendszer ¢ és f nem fliggetlen egyméstdl, hasonlé rendezddés (A, # 0)
jelenik meg a vezetési elektronok (c) esetében is. A (149)-ben, az egyre valé normaltsdg

miatt
Nic = vig + wi + uj + 2 + 2 + g = 1 (150)
all fenn minden k-ra. Szintén (144) felhasznalasaval lathatd, hogy

(Yo = % + 270 cos(Qi), (al )o= 1y 2A o cos(Qi). (151)

1,0 1,0 2

Ezen 6sszefliggés masodik egyenlésége kovetkeztében, a (148) utolsé elétti tagjaban

S (A )0 = L. (152)

k,o

Ebbdl kifolydlag, az alapéallapoti energia kifejezése

() = S () Yo + 2V /@ S (AL o — QL UL (153)

k,o k,o

formdra alakul. A (144) az (nk ) illetve az ( fllaékpm kiszdmitasat is megengedi és a kapott

eredményhbol

. ! u + wi — v — 22 (v —w
S )i o = 23 el T T T A S gy )y =gy BT gy
k,o k k ko K Ny
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tehat E' = (H) jeloléssel a variaciés alapalapoti energia

/ 2 2 2 2 /
Y - 1
E=2Y () TR " T R gy my Dl = W) gy~ Ly (155)
k Nk k Nk 2

Ezen egyenléségben szereplé /g tagot a (138) és (151) masodik egyenldsége alapjan ki lehet
fejezni

f
vl 1o df +200)V% ¢ (% —dl =20, (156)

e

Megemlitem tovabbd, hogy (137) alapjan a teljes |¥,)-vel szamolt atlagos betoltési szamok

~cC ~cC A~ 1 N
(o) = (i o)o,  (lg) = Ssd—a)+ 4(iti o )o- (157)

d) A varidciés paraméterek meghatarozasa

A kovetkezékben (155) minimizalasara koncentralok. FElGszor is megjegyzem, hogy a
tanulmanyozott szimmetrikus esetben ) = y Osszefiiggés 4ll fenn, tovabbmendleg, a (155)-
be beépiils (156) révén, a g varidciés paraméter helyett a d/ mennyiséget lehet kezelni
variacios paraméterként. Ezen ttulmendleg, két megkotés kell teljesiiljon a minimizalas sordn

(lasd (144) masodik egyenldségét és (150) egyenlGségét), éspedig
Ql(j) =1— N, =0, Ql(f) = U2k + VWi + T = — U2k + vewy + 23 = 0, (158)

melyek kezelése céljabol két Lagrange multiplikatort vezetek be
AV =2xn, AP =ax (159)

Ezek segitségével (155) minimizédldsa
/

E=E+Y(0NQ + A Q) (160)
K

kifejezés v, Wi, Uik, Ti, 2k 6s df szerinti minimizdldsara vezethetd vissza. A k-fiiggd varidcids
paraméterek szerinti derivéldsok egy linedris egyenletrendszerhez vezetnek amely My Xy = 0
forméba frhaté fel, ahol Xy vektor alakja Xj = (Vk, Wi, Tx, Uk, 2k), éS az M, métrix a
kovetkezo kifejezéssel adott

—(e(k) + M) A 2V 0 —2A
A (e(k) — \)  —2V —2A 0
My = 2V —2V 20— k) 0 0 : (161)
0 —2A 0 (e(k) — k) — Ak
—2A 0 0 e —(e(k) + M)



A (161)-ben a kévetkezd Jelolesege‘rﬁaszna-}t%rﬂ-
- V& a(wk —w) 0va -
A = E V=V\q. 162
L4 Ne 0Ny va (162)

Nemtrividlis megolddsokat az My Xy = 0 egyenletrendszerb8l csak Det(My) = 0 esetben
kapunk és ebbél a kovetkezd egyenlet adédik [ itt Z = 16A2(A? + V?)]

M — M)[(e(k)? + 22 = A2)(e(k)2 4+ A2 — X2 +4V?) + 8A%(—e(k)2 + X2 — A\2) 4+ Z] =0, (163)

amely fennalldsa esetében a k fiiggd paraméterek értéke

{8A2V2 + Ae(Me — M) [e(k)? — A2 + A2 +4(V?2 + N)]}xk

e = N
= {2V2(e(k) — A + M) + (A — M) [4A% + A2 — (e(k) — M)}
Fi ’
C{8AV? — (A — M) A% (e(k) + M) — (e(k) — M) (e(k)? — Af + A2 + 4V%)]}ay,
k= N ’
W — [2‘72(6(1{) — A + S\k) + 25\1{6(1{)(5\1{ — )\k)]llfk
k — Fk )
Ty = G (164)

VAL + BE + 202 + 48202 + V2(e(k) — Mo)?

ahol a (164) utolsé egyenletét (158) elsé egyenlésége adja, tovabba a kdvetkezd roviditod
jeloléseket vezettem be

A = e(K)V + (e(k)? + p* — Me(k >Vk

oty AR = pP) +e(k)A(4A% 4 p? — V)
B = —2AV + AT ,
Co=V24ek)? +p* —adhe, 1P = V1 + 4A%(k)2,
Fio = V[e(k)? + 2} — N — 4A% — 2¢(k) (A — Mio)]. (165)

A Lagrange multiplikdtorok értékét (163) és a (158) masodik egyenlésége hatdrozza meg
A = —(2V2 +4A% + e(k)? +2p7)2, M= 0. (166)

A df szerinti minimizalds egy 1j egyenléséget eredményez amely gyakorlatilag U értékét
kapcsolja 6ssze a tobbi paraméter értékével

- 8A<%>/<%>. (167)

e) Az alapéllapoti energia

A kapott Osszefliggések tiikkrében az alapallapoti energia értéke

E 1, 1Y 8Ax}
—=Ud -2+ =3{2\ k
U( 2)+L§k{ Kt

- 2AV(e(k) — o) + AxBil}. (168)
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Amennyiben a Hamilton op(e;réctor pammélfereinek értékét pl. t egységekben ismert-
nek tekitjik (azaz U/t, V/t rOgzitett és az E energiat szintén ¢ értékekben mérjiik),
a (168) kiszamoldsa két paramétert igényel, éspedig df és A, értékét (g szintén ezen
paraméterek fiiggvényében adott, lasd (156) Osszefiiggést). E két mennyiséget numerikusan
lehet meghatédrozni a (149) els6 egyenlésége illetve (167) kdzos megolddsabdl. A megoldas
(V/t,U/t,d’, Ay, d) Stosvektor értékek folytonos meghatdrozasat eredményezi, melyek gy
az E alapéllapoti energia értékét, mint a |U,) alapallapoti hullamfiiggvény kifejezését
meghatdrozzak. Az otosvektor utolsd tagja d a dimenzid. A szdmolds soran d a >y elvégzése

révén keriil be az eredménybe.

f) Kiilonb6z6 mas varhatéértékek szamoldsa

A variaciés probléma megoldasa nemcsak az alapallapoti energia értékét adja meg, hanem
lehetové teszi kiilonbozo mas alapallapoti varhatoértékek kifejezését is.
A hibridizacids energia
Eni =V 3 (flotio + o fico)) (169)
k,o

automatikusan meghatarozott lesz a minimizalds soran, hiszen (155) masodik tagjat képezi.
A minimizélds utan (169)-re kapott végeredmény

Ewip
L

9dIn(q)
A,

= —16A( )t (170)

format olti.
A mégnesezettség alapallapoti varhatéértékét (my ) = ((nig — nay)) révén és (151) fi-

gyelembevételével

(m5.) = 4A. cos(Qi), (m],) = 4A; cos(Qi),
(i) = ((5.) + (] ) = 4(Ac + Ay) cos(Q), (171)
egyenl6ségek hatarozzak meg. Megemlitem még, hogy m;, = (ﬁ{ N —ﬁ{i 1)? értelmezés mellett

(mi,) =1-2d (172)

adodik, tehat az f-elektron z-komponens magnesezettség négyzetének értéke nem helyfiiggo
és a korreldciés hatdsokat (d/ révén) jél tiikrozé mennyiség.

g) A paramigneses allapot

A paramdgneses dllapot esetében Ay = A, = A = 0 és ezdltal az alapallapoti energia
kifejezése (168)-bdl a kovetkezd format olti

E= 23 \Jep 1 32v2a (1 2a0) + UL(d %), (173)

ahol a d/ értékét megadé osszefiiggés (167)-bél a kovetkezd képpen alakul

62



90 14
U = 32121 4df §Z Velk)? + 32v2d7 (1 — 2d7). (174)

A hibridizdcids energia értéket ez esetben [ (170)-bél | a kovetkezd egyenléség adja

Egip = —64V2d* (1 — 2d7)+ Z Ve(k)? + 32127 (1 — 2d7). (175)

Megemlitem, hogy a rajzok készitése sordn az energia kifejezésének megadasat a
nemkolcsonhaté rendszer energidgjanak abszolit értékben vett egységében (| Ey|) adtam meg.
Az Ey kifejezése érdekében, (174)-bSl megfigyelhetd hogy U = 0 esetében d/ = 1/4, tehdt
(173)-bol

Eo=—2% \Je(k)2 +4V2, (176)
k

E fejezetben bemutatott varidciés modszer a IX. fejezetben kertil alkalmazasra.

V. EGZAKT EREDMENYEK LEVEZETESENEL ALKALMAZOTT

MODSZEREK

Az itt bemutatasra keriil egzakt eredmények levezetésénél alkalmazott modszerek két
csoportba oszthatdak, éspedig a geometriai valdszinliségekre alapozott eljarasok, és a
kvantummechanikai sokrészecskés (és nem integralhatd) rendszerek esetében alkalmazott
eljarasok. Ezeket az elkovetkezékben, kiilon alfejezetekben mutatom be.

A. Geometriai valésziniliségekre alapozott egzakt eredmények levezetésében
alkalmazott mdédszer

1. Bewvezetés

A geometriai valoszintiségekre alapozott eljarast egy hémérsékletfiiggo klaszterndvekedési
modell felépitésénél hasznéaltam fel. Ennek kiindulépontja két geometriai valdsziniiség

amelyet Chandrasekhar alkalmazott asztrofizikai szamitdsokban'??.

Ezek teljesen ren-
dezetlen rendszerekre vonatkoznak, amelyek tgy allnak el6, hogy egy homogén kozegbe,
n. részecskeszamkoncentracioban és rendezetlen médon részecskéket visziink be. Az ilyen
koriilmények kozott értelmezett valdszintiségek a kovetkezéek!”:

1) Annak a valésziniisége, hogy a rendezetlentil bevitt részecskék koziil egy tetszolegesen

kivalasztott részecskének r tavolsagon beliil ne legyenek szomszédai
Py(r) = exp(—ar®), a= —n.. (177)

2) Annak a valdszintisége, hogy egy tetszilegesen kivalasztott gdmbkozépponti, in-

finitezimalisan vastag, r,r 4+ dr kozott elhelyezkedé gombhéjban egy részecske legyen
47

dP(r) = 3ar*dr, a= 3 Me- (178)
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A (177) és (178) alapjéuglzi Ckﬁ-l§n%926-]\7ﬁészinﬁségeket vezethetiink le.  Hogy ez
klaszterképzddéssel legyen kapcsolatos, valamit feltételezni kell a kotésekrol. Ezzel kap-
csolatban megjegyzem, hogy rovid hatotavolsagu kolesonhatasokkal rendelkezo és kiskon-
centraciés rendszereket fogok vizsgalni. Ennek kovetkeztében a modelltargyalds szintjén
kikotom, hogy

a) Két elem (részecske) kozotti kotés csak my, tdvolsag alatt johet létre, ahol my, a
maximalis kotéstavolsag.

Ennek alapjén az egykomponenst klaszter el6fordulasi valészintisége felirhato

Pimas) = Polmar) = exp(~amiy) = K = exp(~ = nmy). (179)
Ténylegesen, figyelembe véve (177) Osszefliggést, P, azt a valdszintiséget adja, hogy egy
részecskének, my, tavolsdgon beliil (tehét azon tavolsdgig amelyen beliil a részecskénk kotést
képes létrehozni), ne legyenek szomszédai. Ha nem tud kotést létrehozni, egyediil marad,
azaz egykomponensé klasztert képez. Ezen gondolatmenet olyan esetben helytalld, ha a
részecskék rendezetlen eloszlasiak a haromdimenzids geometriai térben. Ezen tulmendleg
latszik, hogy a hasznalt klaszter fogalom egyszertien kotéseken keresztiili 6sszekapcsolodasbol
eredo egyedhalmazt jelenti.

Tobbkomponensti  kluszterek elofordulasi valdszintiségét megadni klasztertipushoz
kototten lehet konnyebben megtenni, ezért tipusra vonatkozé feltételezés is rogzitésre kertl.
A tipusrogzités nyilvanvaléan a matematikai konnyitést is meghatarozza, ezért egy nagyon
egyszerii eset esik majd tanulmanyozas ald. Ehhez kapcsoléddan, a kis koncentracio fi-
gyelembevételével, a masodik (szintén modell szinten) felhasznalt kikotésem

b) Minden részecske csak a legkozelebbi (és ezaltal egyetlen) szomszédjat kotheti be a
kotések lancolatabdl allo klaszterbe.

Itt megjegyzem, hogy a valdsagban, el6fordulhat hogy egy egyednek két legkozelebbi
szomszédja legyen. Ha az egyedek koncentracidja nagyon kicsi, ugy hogy az atlagos
szomszédos részecsketavolsag sokkal nagyobb mint a kolcsonhatas hatdsugara, akkor el-
hanyagolhatoan kis valészintiséggel fordul el6 olyan eset, hogy egy egyednek két legkozelebbi
szomszédja legyen, és raadasil azokkal kolesonhatni (k6tést 1étrehozni) is tudjon. Ezért ezen
lehetOségtol, modell szinten, eltekintek.

Az a),b) pontok kovetkezményeként a kovetkez6 klaszterképzédési (kotés haldzat képzési)

folyamatot definidlom modell szinten:

Klaszterképzo6dési modell:

Egy egyed Ey, amelytdl kezddédoleg a folyamat fokusz ald esik, rendelkezik egy
maximalisan m; hosszusagu kotéllel, és ezzel, a klaszterképzodés elinditasa céljabol egyetlen
masik egyedet kothet magahoz, mégpediglen azt, amelyik hozza a legkozelebb helyezkedik
el (E1). Legyen ekkor az Ey-t6l E-ig terjedd tavolsdg m(0,1). Ezutan E is kap egy kotelet,
mely hossza azonban Ej altal felhaszndlt m(0, 1) kétélhossznal kisebb (értsd: m(0, 1)-ig ter-
jedhet csak, de ezt a hosszt nem érheti el). Az E; egyed, ezzel a kotéllel szintén bekapcsolhat
egy 1j egyedet (FEs) a klaszterbe, tigy hogy bekoti 6t. Az E; Gjbol csak egyetlen egyedet
kothet be, mégpedig azt aki a legkozelebb all hozza. Legyen az F;-t0l Es-ig mért tavolsag
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m(1,2). Mindezek utén az Es e%}(f;ed-lg l%geg;' lfl(-itelet amely m(1,2)-nél kisebb, és ugyanezen
szabdlyossdg szerint & is bekothet egyetlen (Ej3) egyedet, mégpedig azt, aki a legkozelebb all
hozzé. Az igy kialakult Es-t6l Es-ig terjedd tavolsdg m(2,3). Mindez igy folytatodik tovabb,
mindaddig mig a klaszter M komponensii nem lesz, azaz az utolsé bekapcsolt egyed Ejy;_q.
A Kklaszter akkor szakad meg (fejez6dik be), ha Fy; 1 egyed m(M — 2, M — 1) tavolsadgnal
hozza kozelebb &ll6 legkozelebbi szomszédot (més egyedet) nem talal.

Az elmondottakbol kdvetkezik, hogy a tanulmanyozott klasztertipus egy filiform (von-
alszerti) klasztertipus, amely bond-hosszisagai (kotés husszai), az indité (Ep) egyéntdl a
klaszter belseje fele haladva nem névekvoek. Az igy levezetett és a kovetkezo alfejezetben
bemutatott valdszinliségek a sajat eredményeim. A modszer és eljards rovid bemutatasa
Ref.[*]-ben tortént.

2. A bevezetett modellhez kapcsolodo valdsziniiségek levezetése

a) A kétkomponensii klaszter esete

A bevezetett klaszterképzodési modellnek elemzem itt a kétkomponensi tagjat. Ez a
kovetkezd valdszintiséghez kapcsolddik: Mivel Eg-nak my, > r; = m(0,1) tavolsdg alatt
nincs szomszédja, ezt (177) értelmében Py(ry) fejezi ki. Ezutdn, Eg-nak ry,r; + dry kozott
van egyetlen darab F; szomszédja, ezért a tanulményozott valészintiségbe (178) nyomén egy
ujabb tag, megpedig dP(ry) jarul. Tovabbmendéleg, az Fi-nek nincs szomszédja 1 tavolsdg
alatt, ezért ezt a tényt egy tjabb Py(ry) tag juttatja kifejezésre (177) alapjan. Mivel r az
myy maximalis kotéshosszig tetszoleges lehet, kovetkezik hogy a keresett valdsziniiség, a

PQ(T’l)d’f’l = [PQ(T’l)dP(Tl)]P()(’I"l) (180)

differencidlis formabol adoddan és dP(ry) = P(ry)dri, P(r1) = 3ar? értékek figyelem-
bevételével

mnr mnr
Py(myy) = /0 [Po(r1)dP(r1)]Po(r1) = /0 [3ar% exp(—aril)’)drl] exp(—aril)’)
m 1 1 1 1
= Ba/ " r2exp(—2ard)dr; = = — — exp(—2am3,) = = — K2, (181)
0 2 2 2 2

ahol K a (179) Osszefiiggésben adott.

b) A haromkomponensii klaszter

Hasonléan, a haromkomponensti klaszter esetében Ey-nak ry tavolsagig nincs szomszédja
(Po(r1) jarulék), majd van egy darab szomszédja (az E1) r1, 1 +drq kozott (dP(rq) jarulék).
Mindezek utédn Ej-nek az r; alatt elhelyezkedd ro tavolsdgon beliil nincs szomszédja (Py(rz)
jarulék), majd van egyetlen szomszédja 1o, 79 + dre kozott, mégpedig Fy (dP(rs) jarulék).
Mindezek utan, Es-nek nincs mas legkozelebbi szomszédja o tavolsdg alatt, ami ujabb Py(rs)
jarulékot eredményez. Tehat a Ps-hoz kapcsolédd differencidlis forma

Pg(’f’l, T’Q)d’f’ld’f’g = [P(](Tl)dp(rl)][P(](TQ)CZP(TQ)]P()(T2>, (182)
amelybdl integralas nyoman
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Py(may) = / drl dr2P3 (ri,r9) = drl/o dra[Po(r1) P(r1)][Po(ra) P(ra2)] Po(rs)

= [an [ dr2[3ar1 exp(—ar®)|[3ar2 exp(—arg’)] exp(—ard) (183)
- /OmM dry[3ar} eXp(_‘”’il)’)]/o dry[3ars exp(—ard)] exp(—ars)

= [ i3 exp(-ar)]Pa(ry) = £ — L exp(-amy) + & exp(-Bamu) = 1 - Lic 4 L

¢) A négykomponensii klaszter

A négykomponenst klaszter esetében mar latszik a kialakulé szabalyossag. A kapcsolédo

differencialis forma
3
P4(’l"1, T9, Tg)d’f’ld’f’gd’f’g = { H [P()(’l"a)dp(’f’a)]}Po(’f’g), (184)
a=1

majd a valészintliség

mas r1 2 mas r1 ) 3
P4(mM) :/0 d’f’l/o d’l“g/o dT3P4(’f’1,’F2,’f’3) :/0 d’l“l/o d’f’g/o d’l“g{ogl[Po(’f’a)P(’l“a)]}PQ(’I“;),)

m 1 1 1 1
- / " dri[3ar} exp(—ard)| Ps(r,) = S 3 exp(—am3,) + 1 exp(—2am3,) — — exp(—4ams3,)
0

24
1 1 1 1

=3 3K+ ZK2 - ﬂK‘*. (185)

d) Az M komponensii klaszter esete

A négykomponensii klaszter esetében kapott Osszefiiggések alapjan egyszertien
felirhatoak a tetszoleges M-komponensii klaszterre vonatkozé osszefiiggések.

A kapcsolodé differencidlis osszefiiggés

M-1 M—
PM(T’l,TQ, ---TM—1> H d?”a = { H PO Ta dP Ta>]}P0<TM 1) (186)
a=1 a=1

illetve ehhez csatolt integraldsi miivelet

mn T1 T2 TM—2
/ :/ drl/ dr2/ dr3..../ dryg—. (187)
M 0 0 0 0

soran a szamolt valdszintiségeket

Py(mar) = /M Py (71,79, .. p21) (188)

adja. Ebbol a keresett valdszintliség
mn
Paslimar) = 3a [ dg€® exp(=ag) Py (§). (189)

A (189) integralasabdl adédik Pyy(myy) tetszéleges M > 2-re vett kifejezése, amely formaja

(-1 e -
Py (myy) = Te:x;p( aMmby) + > Api—ojexp(—jamy,), (190)
! s

66



ahol az A; koefficiensek rekurziv m08don aKovetkezd Osszefiiggéssel adottak minden ¢ > 0

értékre
(_1)2 )j+1
(Z+2)! z:; (191)
A (191) alapjén
1 1 1 1
Ay=—=, A==, Ao =—, A3 =— Aj=— .. 192
07 TPy TP P30 T 1aq (192)

illetve a tetszoleges i > 0 esetében vett explicit A; kifejezés

(1+1)
(i+2)1

A (190) alapjan, a (179)-ben bevezetett K paraméter segitségével felirt Py(ma)
valoszintliség tetszoleges M > 1-re

(—1)M+1 M- 1)/
Py(mar) = TKM (1 —=0nr1) Z

AM o K. (194)

A (190,191) helyességének bizonyitasat azzal kezdem, hogy a Pj(my,)-ig az el6bbiekben
megadott explicit Osszefiiggések alapjan (190) ellendrizheté M = 4-ig, tovabbd (191) i = 2-
ig. fgy az igazolas teljes indukciéval elvégezheto, mégpedig tgy hogy feltételezem, hogy
(190) M értékig, és (191) 1 = M — 2-ig igaz, és (189) alapjdn ekkor megmutatom hogy (190)
igaz marad M + 1-re is, mégpedig gy, hogy Aj;_1-et pontosan (191) adja meg, tehat (191)
igaz marad + = M — 1 esetében is.

Ténylegesen, (189,190)-b6l a Pyri1(may)-re kapott kifejezés

_ m 2 gy (— 1)M+1 3 "= 1)j . .3
PM+1(mM) = 3“/0 dgg exp(—a§ )[7]\/[ exp(—aM§ ]EZ ;i AM—2—j exp(—jaf )]
D p—aM + D) — 1]+ 5 P A fexp(—al 4 D) — 1 (195)

(M +1)! M =G+ M

De (195)-b6l az latszik, hogy Pyri1(mys) pontosan (190) formaval rendelkezik az M + 1

indexre, akkor és csakis akkor ha
(_1)M+2 M-=2 (_1)j+1 j

S M+1)! = G+ )

M-
Apr—ajlexp(—a(j + 1)m3,) — 1] = Z AM 1—je 7 (196)
teljestil, ami jobboldalaban éppen az 1j A1 koefficienst definidlja az ¢ = M — 1 indexre.
Most (196) els6 tagjaban szereplé Gsszegben a j' = j+ 1 Osszegzési index valtécserét hajtom
végre, majd a masodik tagban szereplo és 7 = 0-bdl adodd Ajy;_; koefficienst kifejezem. A
kapott eredmény
(-pM S (= 1)]" (= 1)j am?
m—i_]; AM 1—j [exp( jamM)—l Z . AM 1—j€ TIam (197)

Ay =—
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A (197) direkt kévetkezményed c_890 14

()M NS

Ay = ——— ———Ay_1_i. 198

M=t (MH)!*; g M (198)

Megfigyelhetd, hogy (198) pontosan a (191) egyenldség az ¢ = M — 1 indexre felirva.

Ténylegesen, figyelembe véve az elsé tagban hogy (—1)M~1 = (—1)M=D+4 3 m4sodik tag-
ban meg visszajelolve a mozgd indexet j-re

(_1>i 1 (_1)j+1

A == 7
=M (i+2)!+z

Ay (199)
=1

Tehét, ezéltal igazoltam, hogy a (190,191) Osszefiiggések tetszéleges M illetve i indexekre
teljesiilnek.

Az elmondottak utdn hangsilyozni szeretném, hogy a Py(mys) valdsziniiségek a
kovetkezo kimenetel valdszintiségei: Ha az origoban van egy részecskénk, mely n, =
N/V részecskeszam koncentraciéval rendelkez6 rendezetlen eloszlast rendszernek a része,
és azt nézziikk hogy ezen részecskébdl kiinduldlag a , Klaszterképzddési modell”-ben leirt
jatékszabdlyok szerint milyen valészintiséggel képzédik M komponensii klaszter (my,
maximalis kotéshossz mellett), kapjuk a Pp(mys) értékeket. Az a tény, hogy az origdt
tetsz6leges helyen vélaszthatjuk meg, jogosit fel a Py(mys) értékek klaszter eléforduldsi
valészintségek formajaban vett értelmezéséhez.

3. Rigurdzus valdszinidségi tér jelenléte

értékre vett Py(myr) > 0 pozitiv szemidefinit mivolt, és b) a tetszéleges my > 0 értékre
vett Y571 Pr(mas) = 1 teljességi relécié. A kovetkezdkben ezen két pontot igazolom.

a) A pozitiv szemidefinit mivolt

A (189) Gsszefiiggés alapjan

Pua) = [ def(©)Pu-a(©) (200)

all fenn a tetszileges pozitiv x > 0 fiiggetlen vAaltozé mellett, tovdabba f(§) =
3a?exp(—a&?®) > 0 egy pozitiv szemidefinit fiiggvény. Konnyen észrevehetd tovdbba
hogy az els6 M értékekre Pys(x) pozitiv szemidefinit. Pl M = 1-re (179) szerint
Pi(z) = exp(—az®) > 0, M = 2-re (181) szerint Py(x) = [1 — exp(—2az?®)]/2 > 0, stb. En-
nek alapjdn teljes indukciéval igazolhaté hogy a (200)-ban értelmezett Py (x) nem negativ.
Ebbél a célbdl feltételezve hogy ezen allitds M — 1-re igaz, f(£) > 0 és Py _1(£) > 0 alapjan
(200)-bdl automatikusan kovetkezik

Py(mar) 20, (201)

tetszoleges M > 1 és my; > 0 értékekre.

b) A teljességi relacio
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Most %71 Pu(my) =1 osszefu%ggesq -rg;al'zé(l)-lom E célbol elészor is megfigyelheto hogy
Y Ai=1 (202)
Ténylegesen (193) alapjan

i

.

jH)!:Z.,— =1 (203)

Mindezek utan a tetszoleges my-re vett Py, kifejezéseket a (194) alapjan felirva

Pl(mM) = K7
Py(mpr) = Ao+ (—1)2“1}(2
1 1 3+1
Py(myy) = A1+( )AOK—i-( 3) K3,
4+1
P4(mM>: ( 1) A1K+( )A0K2 ( ]Z'l)' [(47
-t .3 _1)5+1
Ps(may) =A3+( 11,) 2 ( 2') A K+ ( 31') A0K3+( ?‘ K®,

.......................................................... (204)

majd Osszegezve a diagondlissal parhuzamos vonalak mentén (rogzitett A;-vel rendelkezd
tagok Osszege)

00 00 (_1)k+1 L 0o (_1)k . 0o (_1)k .
M=1 k=1 : k=0 . k=0 .
© (_1 k 00 1 < (1 k
TH) SRl CHH) S SN, Sl O
k=0 : k=0 k=0 :
00 (_l)k—l—l L [e'e] [e'e) (_1)k .
k=1 : i=0 k=0 :
A (205) utolsé sordban (202) egyenldséget felhasznalva
o] o] _1 k+1 (o) _1 k
M=1 k=1 k=0
= ()& (-
—1e [y TRy ! (206)
k=1 : k=1
adddik, tehat tetszoleges my, > 0 érték mellett

M=1

A (201) és (207) értelmében a Py(mys) mennyiségek halmaza tetszoleges mys > O-ra
rigurézus valdszintliségi teret épit fel.
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—§z a9 S klasztermeret

Ezen alfejezetben az

M=1
atlagos klaszterméretet fogom kiszdmolni. A szdmolas soran a (204)-ben adott sorokat szor-

zom M-el. Az 6sszegzést most Ugy végzem, hogy a legkiilsé diagonalis mentén vett Gsszeget

00 (_1)M+1

Si=2 M

M=1

MKM (209)

kiilon kezelem, a megmaradt tagokat pediglen K hatvanyai szerint csoportositom. Az ennek
megfelel6en kapott eredmény

(=D s~y (=12 oo

Mz::l M Py (mag) = So + S1+ | T Kl][;(z +3) A + [ 5 K ][;(i + 4) Aj)
( = (—1)4 1 ,
KD (i+5)A 1 KD (i +6)A] + ...
i=0 : i=0
k o0
=So+ 51+ Z ) K*D> (i + k +2) A, (210)
k=1 i=0
ahol a K° = 1 prefaktorral rendelkez6 tag kifejezése
SO = Z MAM_Q. (211)
M=2
Az Sy értéke a kovetkezd
S(] :]Mz_zMAM_Q :ZO(Z+2)AZ :EOJ =€ (212)

ahol az utolsé el6tti egyenléségnél az A;-nek (193)-ban adott kifejezését haszndltam fel.
Mindezek utan

[e.e]

Y (i+k+2)A _kZA +Zz+2 i=k+Sy=k+e, (213)
i=0
ahol a mésodik egyenl6ségnél (202), az utolsé egyenldségnél pedig (212) keriilt felhasznalasra.
Behelyettesitve (210)-be a (209,212,213) eredményeket, az atlagos klaszterméretre a
kovetkezo egyenloség adodik

MziMPM(mM>:€—iﬂKM+§ = 1)M(M+6)K
M=1 M=1 (M —1)! iz M
:6+6§1ﬁ(—K)M:68Xp(—K) =exp(l — K). (214)
Ennek kovetkeztében tehat
M =™K, (215)

Lathato tehat hogy az atlagos klaszterméret minden esetben az M = 3 nagysagnal kisebb.
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A specifikus hatéresetek tobbnyire a K = exp(—am3,), a = 4mn,/3 kifejezésben szerepld

q=n.myy (216)

értékeibdl erednek. A ¢ értékeinek kiértékelésekor vegyiik figyelembe hogy ¢ az n. (kon-
centracié) linedris fiiggvénye. Tovdbbmendleg, mivel a kolesonhatasbol eredd kotési energia
csokken my; névekedésével és egy valdsagos esetben my, nagysdgat a ,,destruktiv’ (ez e-
setben: kotésfelbontd) szerepet jatszé termikus energia adag kg7’ szabja meg, altaldban T'
novekedésével my, csokken. Ennek fliggvényében nagy ¢, rogzitett hdmérséklet (1) esetében
nagy koncentraciét, vagy rogzitett koncentracié esetében kis homérsékletet jelent. KEzzel
ellentétben kis ¢ rogzitett homérséklet esetében kis koncentréciét, rogzitett koncentracio
esetében pedig nagy homérsékletet jelent.

A kovetkezo eredmények figyelhetok meg:

a) A ¢ — oo, (K — 0), hatareset

E szitudciéban amint példaul (204)-bél lathato

M-1
M

[l{liﬂo Py(mu) = A2 = (217)

b) A ¢ — 0, (K — 1), hatareset
Ez esetben, szintén példaul (204) osszefiiggés alapjan lathat6 hogy

K—1 K—1

A felsorolt eseteken kiviil még egy hatdreset jellemezhetd, éspedig
c) A tetszlleges K-ra vett M — oo hatareset
E hataresetben megfigyelhetd, hogy

M—oo

amely szerint a végtelen hosszusdgni klaszter eléforduldsi valsziniisége (végtelen rendszer-
ben) zérd, azaz perkolativ jellegii folyamatok a tanulményozott rendszerben nem fordulhat-
nak eld.

Az a), b), esetekkel ellentétben (219) oka kozvetleniil nem lathato, ezért a c) esetet kiilon

igazolni kell. Ezt a célt szolgalja a kovetkezo alfejezet.

6. A Py(myy) valdszindiségek kondenzdlt formdja
A (194) alapjén kifejezem a Pyj(mps) & Puyyi(may) kifejezés értékét, melyre ad6déd
egyenloség

-1 M+1 K
- [1F
M M+1

Prr(mar) & Pypr(myy) = KM | & Aprg + Se(M —2), (220)

ahol m egész szamra
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Selm) = Y- Am_f:? I (221)

kE+1

formaban van értelmezve. Az A;-re (193)-ban adott Osszefiiggés alapjdn (221)-bdl a
kovetkezo egyenléség adddik

m (m—k+1)(1+kFK)
= (m—k+2)l(k+1)!

(222)

Most, (222)-ben felhasznalva az (m —k+1)(k+1F K)=FK(m+2) £ K(1+ k) — k(k +
1)+ (k+ 1)(M + 1) 0sszefiiggést, a (222) baloldaldn levé tort a kévetkezé alakot 6lti

%;f Z?gv&]i)f() = FRn+2) 00— +12)!(k T TR o k:1+ 2)Ik!
- (m—k+12)!(k—1)! (223)
A (223) egyenldséget (222)-be helyettesitve
Si(m) = FK(m+2)Si(m) + (m + 1+ K)Sy(m) — S3(m), (224)
egyenloség addodik, ahol 1 = 1,2, 3 értékekre
% Ik
Si(m):,;(m—k%—(%[!((?{:%—Q—i)!' (225)

A binomidlis képlet S0 (—K)*{M!/[(M — k)'k!]} segitségével a (225)-ben adott kife-
jezések kiszamithatéak, és a kapott eredmény

Si(m) = — (1= K)o (<1 E = (1) 4+ 3)7,
1 m+2 m prm+1 m prm+2
Sa(m) = ol = K™ () (1)K (<)
Sy(m) = —ﬁ[u — )™ (g 1) (1) R 4 (1), (226)

Ezen kifejezésekkel a (224)-ben szereplé Si(m) megadhat6, majd ez (220)-ba helyettesitve
egy kétismeretlenes két egyenletbdl allo egyenletrendszert eredményez Py és Ppyiq-re. Ez
adja a keresett végeredményt, mely szerint

(1—K)M=1 (1—K)M

(M—-1)! M (227)

Pyr(mar) =
A (227) eredménybdl azonnal lathatd, hogy (219) automatikusan teljesiil.
7. A klaszter spin

Tételezziik fel, hogy a klasztert felépito elemek spinnel rendelkeznek és tegyuk fel azt
a kérdést hogy az M komponensii klaszter atlagspin értéke Sy, mekkora. Ezen kérdés
megvalaszoldasa kiilonbozo féle képpen lehetséges, attdl fiiggden, hogy a klasztert alkoto
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elemek spinjei rendezetlenek, VagCy—koacsbn-l‘ra 0ak, a spin viselkedéstipusa a rendszerben mi-
lyen, a kolesonhatds milyensége milyen, stb. A kovetkezdkben egy nagyon egyszerii esetet
fogok tanulményozni, mégpedig azt, amikor a spin Ising tipusi, tovabba a spinek koézotti
kolcsonhatas J(r) ismert, és izotrop, azaz r = |r] fliggés van jelen a J(r) csatoldsban,
tovabba J(r) rovid hatésugari, erésen lecsengé és csak a legkdzelebbi szomszédok kozott
hat.

Ez esetben, ha a klaszter M darab Ising spinbdl (S;, i = 0,1,2,..M — 1.) &ll és S; =
S sign(S;), az eredd spin nagysagat egyszeriien

M-—1 M-—1
Se=13 Sil =511+ > sign(Sy)| (228)
i=0 i=1

adja, ahol, amint (228)-bdl lathatd, a spineldjelek Gsszege a meghatarozd az eredd spin S,
kifejezésében. Lathaté tehat hogy sign(S;) meghatdrozasa sziikséges a tovabbhaladédshoz.
A kovetkez6kben az S; spinnel rendelkez6 részecskét nevezziik E;-nek, tovabba az E;-nek
E;_1-t6l mért tavolsdga legyen r;. A klaszter mentén az individudlis spinek iranybedllitasa
torténjen tgy, hogy az elsé Ey tag spinjét rogzitjiikk +1 irdnyba, azaz Sy = S. A masodik
E, tag spinjét rogzitse Ey a J(r1) csatolds eléjelén keresztiil, azaz S; = Sy sign(J(r1)) =
Ssign(J(r1)). Ezutan az elsé két (egymaéstol r tavolsdgra 16v6) spin rogzitve 1évén, az Ey (az
E1-t6l o tavolsagra 1évé) egyed harmadik spinje az S; hatdsara rogziil Sy = Sy sign(J(re)) =
S sign(J(r1)) sign(J(rq)), és igy tovabb. Nyilvanvaléan, az itt bemutatott algoritmus csak
rovid hatotavolsagi és a tavolsag fliggvényében erdssen csokkend spin-spin kolcsonhatas
esetében elfogadhaté. Ennek kovetkeztében a (228) egyenl6ség a kovetkezo képpen alakul

Se = S|1 4+ sign(J(r1)) + sign(J(r1))sign(J(re)) + sign(J(r1))sign(J(rs))sign(J(r3)) + ...

" H sign(J(r;))| = 5|1+ z f[lsz'gnumm (220)

A (229) kifejezésben jolmeghatarozott inter-elem tévolsdgok (r1, 72, ...,7a/—1) vannak jelen,
mig az M komponensii klaszterben [lasd (186,187,188)], ezek a tévolsdgok valtozhatnak
és jolmeghatérozott valdsziniiségekkel allhatnak el6. Ezért (229)-et a valésziniiségi térre in-
tegralni kell. Az integral maga (187)-ben adott, az integrandus valdszintiségekkel kapcsolatos
része pedig a (177,178) alapjan a Py(r;)dP(r;) tagok szorzatabdl 4ll, mely azt a valészintiséget
rogziti hogy az F;_; legkozelebbi szomszédja E;, az E;_1-t6l r; tavolsdgra legyen. Mivel most
a klaszter M komponensszama rogzitett, a klaszterhossz vagast végz6 utolsé Py(ry_1) tag
(186) jobboldalanak legvégén nem keriil be a kifejezésbe. Ennek megfeleléen, (229) fel-
hasznalasaval, a tanulmanyozott esetben vett atlagspin érték

— mar M-1 Ti—1 M—-1 n
Sy =5 / dri[ ] / P(r)dri|1+ S [ sign(J(r:)] (230)
0 i=2 70 n=1 i=1
ahol
Py(r;)dP(r;) = P.(ry)dr;, P.(r) = 3ar?exp(—ar?). (231)

A széamolas tovabbi végzése a konkrét J(r) fliggvény formdjanak ismeretét igényli. Mivel
(230)-ban csak J(r) eléjele szamit, meg kell keresni az r tengelyen azokat a &, pontokat
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amelyek J(r) el6jelszakaszait meg‘hatarozzé:k
D,), a sign(J(r;)) = J, = (=1)*™! konstans érték. Ennek megfeleléen, az D,, szakaszon a

(€a, €ar1) tartoményon (azaz r; €

dr; szerinti integréal konstans J, érték mellett végzodik.
Ezen stratégia mellett tehat az r tengely &, pontjait keresem meg el0szor

§1 <& <& < <& <Enas (232)

Ezen értékek koziil, ha a részecskék tetszoleges kozel kertilhetnek egymashoz & = 0. Ha
viszont példaul racson dolgozom és a két részecske kozotti tavolsag szamara alsd korlatot
(ro) szab a réacsallandod, akkor & = rg, tovdbba a (230)-ban szerepld r szerinti integrélok
also hatdara ilyenkor zéré helyett ro értékre valt. Az alabb adott eredmények levezetésekor
az r-szerinti integralok alsé hatarat &;-nek tekintettem. E helyett beirt zérd vagy ro érték
mindkét esetben a helyes eredményt visszaadja. Ami &5 értéket illeti, megemlitend6é hogy
az itt lefrt klaszterképzési folyamat altalaban akkor alkalmazhaté ha n,. kicsi, igy az n.
jelenlétében kialakult atlagos legkozelebbi szomszédhoz mért tavolsag, [., nagy, és joval
meghaladja a kolesonhatas [;,,; hatosugarat. Ilyen koriilmények kozott az altalaban 6todik
koordinacids szférdnak megfelelé &5 tavolsag l;,,-hez képest nagy, igy (232)-ben &5 feletti
értékek a végeredmény szintjén elenyészéen kis jarulékot adnak. Ezért, az aldbb bemuta-
tott eredményekben &,,., = &5 feletti tavolsagértékeket nem veszek figyelembe. Hogy ennek
realitdsa lathaté lehessen megjegyzem példdul hogy Ref[?*] esetében, ahol tipikus ilyen-
szerll rendszert vizsgdlnak szigetel$ fazisban, |J(&5)/J(&1)] = 0.018, azaz & pont jarulékai
elhanyagolhatdak.

Még egy megjegyzés van (232) alkalmazédsdval kapcsolatban. Az integrélok elvégzésének
pillanatdban my; > &nee értéket érdemes figyelembe venni, azaz ekkor a (232)-ben szerepld

integralok fels6 korlatja my, helyett &,q.. Ezek szerint, a (230)-nak megfelel6 eredmény

5(M = fM,ﬁmax (51) §2a ) gma:c) (233)

tipusi. Ezen egyenlGség jobboldalan fase,... egy a (230)-ban szerepld integralds elvégzése
utan ismert fliggvény, amely a kotési hossz maximalis lehetséges &4, értéke szerint szamolt.
A T hémérsékleti faktor figyelembevétele mellett azonban mj; hémérséklet fiiggdvé valik
és a (216)-ban értelmezett ¢ értékrél elmondottak alapjan [ldsd (216) utén], csokken T°
novekedésével. Ez okokbdl kifolydlag (233)-at T-fliggés szerint korrigalni kell. Ezt tgy kell
megtenni, hogy m,, értékét a &, értékekkel 6ssze kell vetni. Ez azt jelenti hogy &, < my <
Ear1 esetén a D, tartoméany D, = (&, mys) hosszisdgi, tovdbba my, < .41 miatt a Dyq
tartomany nem tartozik tobbé az integralasi hatarok kozé.

a) Az S, esete
A levezetés példazata érdekében elemzem legelészor az M = 2 esetet. A (230)-bdl,

melyben &5 tekintett az r szerinti integrélok felsé korlatanak

_ &5 ) &2 &4
So =5 [ "1+ sign(J(r)|Pu(r)dry = S[[ |1+ 1[Pra)dr + [ L4 1P (r)dry
&1 &3

:25[/& . (r1)dry + / . (r1)dr1] = 25](exp(—ag?) — exp(—a&))
+ (exp(—agd) — exp(—agd))] = 25[A(61, &) + AE. E0)], & < m. (234)
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Exen kifejezésben

A(&i, &i1) = (exp(—ag}) — exp(—a&}y,)). (235)

Tovabbmenéleg, a kifejezésbol a (&, &3), illetve a (&4,&5) tartomédny egyszeriien hidnyzik,
mivel ez esetben sign(.J(r1)) = J; = —1 miatt a klaszterspin értéke zéréd, igy Sp-be jarulékot
nem eredményez. A (235) alapjan a T miatt fellépd my, valtozast is figyelembe vevs S,
kifejezése

Sy = 25[A(&1, &) + Alés, &4)], &u < muy,

Sy = 25[A(&, &) + A&, mur)], & < may < &,

Sy =25A(61,&), & <mu < &

Sy =28A(E,my), & <my <&

Sy =0, muy <E&. (236)

b) Az S esete
Az indulé 6sszefiiggésiink ez esetben (&5 felsé korldttal)

S =5 / () dr /1Pe(r2)dr2[\1—i—sign(J(rl))—i—sign(J(rl))sign(J(TQ))H (237)

Az integral végzése az Sy-héz hasonléan torténik, csak ez esetben tgy az r; mint az 75
tengelyen nyomon kell kévetni a (232)-ben adott &, pontokat. Ezt megtéve a kdvetkezd
integrédlasi tartomanyok allnak el6:

I) Az R; tartomény amelyben r; € (&1, &) és ezéltal 7o < ri-re szintén ry < & érvényestil.
Mivel itt minden sign(J(r;)) pozitiv, erre a tartoméanyra kapott érték

SRl =39 : Pe(’f’l)d’l“l ‘/T,1 Pe(’f’g)d’l“g = 353(51, 52) (238)
1 &1
ahol Z, = exp(—a&3) definicié mellett

B(&1,8&) = Z1(Z1 — Z3) — %(Zf — 73). (239)

IT) Az R, tartomédny amelyben r; € (&,&3). FEz esetben az ro-re vonatkozdlag két
kiilondllé eshetGség van: 9 € (&1, &) (ekkor [|[1—1—1|] = 1 a szignum faktorokat tartalmazé
zérdjel), és ro € (&2,71) (ekkor a szignum faktor [|[I—1+1|] = 1). Mivel mindkét eset szignum
faktora azonos, a kapott 5}?2 jarulék ekkor

RQ_S/ 7’1 d?"l/5 ng’f’g—'—/ ng’f’g
1

STA(E1,€2) A(€2, &) + B(&2,83)]- (240)

IIT) Az Rj tartomény esetében ry € (&3,&). Ekkor az 7y véltozé hdrom kiilonbozé
intervallumon mozoghat. Ezek koziil ketté esetében, mégpedig o € (£1,&2), 12 € (£3,71) a
szignum faktor értéke harom, mig egy esetben, éspedig 7o € (£2,&3) a szignum faktor értéke
egy. Ennek kovetkeztében az Ss-ba kapott jarulék
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Shs — 39 drlPe(rl) droPy(rs) + S / dry P, (1 / dryPy(r2)
&3

+35/£4d7’1p(7“1)/ d’f’gp(’l“g)
&3 ‘ & ¢
= S[3A(&1,§2) A(&s, &) + A&2, &) AlEs, &) + 3B(E5,64))- (241)

IV) Az R, tartomany esetében ri € (&4,&5). Ekkor az ry valtozé négy kiilénbozo inter-
vallumon mozoghat. De mivel ekkor sign(J(ri)) = —1, kdvetkezik, hogy minden esetben

11+ sign(J(r1)) + sign(J(r1))sign(J(re))| = | — sign(J(re))| = 1, (242)

tehat minden esetben a szignum faktor ugyanaz. Ennek kovetkeztében
50 =8 [T araPu(r) [ draPu(rz) = SIAE )A€, €0 + Bléw &), (243)
4

tovabbd, aldhtizom, hogy

A(61,€a) = A(61, &) + A6z, &3) + A(E3,84). (244)

A négy tartomdnyon kapott eredmények Osszegzése nyomdan (238,240,241,243)
egyenléségekbdl adédé kifejezés Ss-ra, mégpedig my, > &5 esetben

= S{3B(&1, &) + [A(&1,§2) A(&2, §3) + B(62,&3)] + [BA(&1, §2) A(E3, §a) + A(E2,E3) A(E3, 6a)
+ 3B(&3,&4)] + [A(€4, &5) (A1, &2) + A(&2,83) + A(€3,64)) + B(&4, &5)] - (245)

A (245) alapjén, (236)-hoz hasonléan, a valtozé nagysagi m, figyelembevételével megadott
Sy kifejezés (my < & esetekben):

Ss = S{3B(&1,&) + [A(&1, &) A, E3) + B(&2, &3)] + [BA(E1, &) AlEs, &) + A(&2, E3) A(Es, &4)
+ 3B(&3,64)] + [A(&x, mar) (A(&1, §2) + A2, §3) + A(€s,4)) + B(Easmar)]},  §a < < &5,
S5 = S{3B(&1, &) + [A(61, &) A&, &) + Bl &)] + BA(61, &) A&, mar)
+ A(&2, &) A3, mar) + 3B (&, mar)]}, &3 <may < &y,
Sz = S{3B(&1, &) + [A(&1, &) A&, mar) + B(&,man)]}, & < mu <&,
Sy =3SB(&,mur), & <my <&,
Sy =0, my <&. (246)

c¢) Az S, esete
Az indulé kifejezés ez alkalommal

_ s r1 T2 )
S,=5 /5 dr P.(11) /f drP. () /f drsP.(r3)[|1 + sign(J(r))
+ sign(J(ry))sign(J(r2)) + sign((J(r1))sign(J(rs))sign(J(r3))|] (247)

A (247) kiszdamolésa az el6z6leg bemutatott esetek kiszamitdsi médjaval tokéletesen egyezik.
Ez alkalommal is négy R, tartomany alakithaté ki, melyekben megjeleno jarulékok rendre
a kovetkezbek (mp; > &5 esetén):
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Sfl = 45/ 7’1 d’f’lfL P d’f’g‘/g P (Tg)d’f’g = 450(51,52) (248)

1 1 1
C(&,&%) = 5212(21 — Zy) — 521(212 - Z3) + E(Zf — 73), (249)

tovabba Z,, értelmezése (239) Osszefliggés felett taldlhato.

2 T2 &2
SfQ = 25/ 7“1 d’l“l[/f5 Pe(’l“g)d’l“g/5 (7“3 d’l“g —l—/ 7’2 d’f’g‘/f Pe(’l“g)d’r’g]
= 25[A(&2,&3)B(&1, &) + B(£2,83) A&, &) (250)
A harmadik jarulék

553 =25 564 P (Tl)d’f‘lp ‘/552 P (TQ)dTQ /;ﬂ P (7”3 dT3 +/ TQ d’f’g 67“2 Pe(Tg)d’f’g
+ / 7’2 d’r’g / (7“3 d’f’g + / d’f’g + 2 5:2 e(’l“g)d’l“g)]
= 25[2A(&5, 64) B(61,€2) + A(&3,64)B (€2>€3) +2B(&, £4) A&, &)
+ B(&, §) A(&2, &) +2C0(83, 60)] (251)

A negyedik jarulék
& i)
Sf4 = 25/ 7"1 drl[/g i Pe(TQ)dTQL 7"3 d?"3 +/ 7"2 d’f’g/ (T3)d7"3
1 1

+/ 7’2 d’/’g/ (7’3 dT3+/ 7’3 d’/’g —|—/ 7”2 dTQ(‘/ffP(T;; d’f’3+/ 7’3 d’/’g)]
= 25[A(&4,85)B(&1,&2) + A4, &) A&, §3) A&, &) + A4, &5) A€, 64) A&, &2)
+A (84, E5) B(E3,64) + B(E4,85) A&, &) + B(6a, §5) A3, €4)]- (252)

Az my; hosszvaltozas figyelembevétele a jarulékokban kiilon kiilon a kovetkezo:
Az R, tartoményon

gfl =48C(&1,82), &2 < ma; gfl =4S5C(&1,mur), & < my < &y gfl =0, my < &. (253)
Az R, tartomanyon

§f2 = QS[A(&, 53)3(51752) + 3(52753)14(517 52)]7 §3 <mpy
Si = 25[A(&, mar)B(&1, &) + B(&, man) A6, &)], & <mu <&
Si2 =0, mu <& (254)

Az R3 tartomanyon

Si = 25[2A(6,64) B(1,62) + A(63,64) B(&2,63) + 2B(63,£4) A(61, &)
+B(&3,84) A2, 83) +2C(83,84)],  &a < muy

Si = 28[2A(&5, mar) B(€1,€2) + A(Es, mar) B(&2, &3) 4 2B (&5, mar) A(&1, &)
+B(&ma)A(§2, &) + 20 (6, mar)], & <ma <&

S =0, mu <& (255)
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Az R, tartomdnyon dc_890_14

St = 28[A(£4, &) B(&1, &) + A€, &) A&, &) A&, &) + Alés, &) A&, £a) A&, &)
+A(4,&5)B(E3,84) + B(€4, &) A&, &) + B(64, &) A(Es,€4)], & < muy

St = 2S[A(&a, mar) B(&1, &) + A(&a, mar) A&, &) A(&1, &) + A(Se, mar) A(&s, E) A&, &)
+A (s, mar) B(€3,&4) + B(&a, mar) A&, &2) + B(&a, mar) A(Es, &a)],  &a <my < &

0 s (256)

A teljes S, értéket
Sy = Sk Sfe y Glis 4 Gha (257)
kifejezés adja, mely tetszOleges my -re (253-256) segitségével fejezhetd ki.

d) Az Sy, M > 5 esete

A bemutatott gondolatmenettel Sy, tetszéleges M > 5 értékre a tovdbbiakban szintén
kiszamithat6. De mivel P5 legnagyobb értéke (1/30) Maxz(P;) alatt helyezkedik el tetszéleges
K (vagy myy) értékre, kovetkezik, hogy a S5 és magasabb rendfi jarulékok kiilonbozé fizikai

mennyiségekbe elenyészéen kicsi adalékot adnak. Ezért gyakorlatilag Sy, M > 5 kifejezések

a bemutatasra keriil6 eredményekben nem szamitanak, igy itt nem lesznek elemezve.

8. A magneses szuszceptibilitds

Ha a rendszer spinbdl szarmazé lokalizalt mégneses momentumokbdl all, melyek spin
kvantumszama S és melyek paramégneses dllapotban vannak, a magneses szuszceptibilitas
Curie forméju

C nS(S + 1)

X:— C:

I S— 2
T’ 3 ’ (258)

ahol a Curie konstans C' megadott értéke kz = 1,gup = 1 egységekben adott és a
homérséklet Kelvinben kifejezett. Ha a rendszerspint a klaszterspin képezi, x formaja

Ne X _
X =775 2 PuSu(Su+1) (259)
3T =
A Curie konstans (259)-bél
C=Ty= % S PuSu(Su + 1) (260)
M=1

Ha ilyen koriilmények kozott a mért Curie konstans T fiiggd, az tobbnyire klaszteresedés
jele, és ez esetben a (260) szerti viselkedéstipus kovetkezménye. Ha T — oo, a klaszterspin
egyetlen spinbdl all, és ez esetben a Cy, Curie konstans

neS(S +1)

Cx =
3

(261)
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A (260,261) hanyadosa kozvet er%i-l—a K aszte:llr'léléciés folyamatra jellemzd jarulékokat tartal-

maz

_E_ e SM(SM—I-l)_ s
ahol
- S'M(S'M—l—l)
M= 788 +1) (263)

Magneses szuszceptibilitasi mérésekbol szarmazo kisérleti adatokkal vald osszehasonlitas a
(262,263) képletek alapjan torténik, ahol a Bys-be bekeriilé Sy, értékek az el6zé alfejezetbdl
szarmaznak.

Megjegyzendé tovabba, hogy mivel S; = S, kovetkezik, hogy
By—1 =1, (264)

tehat egy adott alkalmazasban csupan Bj;, M > 1 esetekben vett meghatarozasa sziikséges.
9. A hémérsékletfiiggd klaszterképzddési folyamat

A klaszterképzidési folyamatban a homérsékletfiiggés, amint azt mér (216) Osszefliggést
jellemzo szovegben jeleztem, az mj; homérsékletfiiggése hozza magaval. Ennek alapja abban
rejlik, hogy az elemek (részecskék) kozotti r tavolsdgnak megfelels W (r) kotési energia
értékkel egyenld kg1 termikus energiaérték a kotést felszakitja. Ennek megfelelden az my,
maximalis kotési hossz tavolsdgot a

egyenl6ség hatarozza meg. Al4 szeretném huzni, hogy ezen elképzelés nem tjkeletii, szamos

rendszer jellemzésben alkalmaztdk mar!s2.

a) Egy konkrét alkalmazas

A jobb érthetéség szempontjabdl szeretnék egy példat is bemutatni a (265) relaciora

%] Eu®" ionokat tartalmazé FuS rendszerben, ahol

egy konkrét esetben, mégpedig Ref|
S = 7/2. A kolcsonhatasi energia nagysiga Wg(i,j) = [2J.(i,5)S; - S;| forméban van
megadva és r = |r; — ;| fliggvényében erésen csokken, tovabba mért adatok ismertek a
Je(i, ) értékekre. Ilyen esetben modellszerii formaban valahogy le kell irni J(r) = 2.J.(r)
viselkedését, tigy hogy ez a kisérleti adatoknak megfelel6 legyen és ez tton van lehetGség

myy valtozéd T fliggésének jellemzésére. E célbdl legyen egyszeriien

r

[7(r)| = Joexp(=7-). (266)

E kifejezésben legyen J, a rendszerben mért legnagyobb érték, amely J, = 0.22kp, tehét
Jo = 0.44kp. A rendszer maga egy fcc tipusu racs, és ebben az n-ik szomszéd

rn = (n/2)"%aq, (267)
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ahol ag a konvenciénalis celladé%.—§e%}%n—1]g}4 a (266)-ban szereplé a érték a = ag. A ~
koefficienst gy hatdarozom meg, hogy az Osszefiiggés interpolaljon minél jobban a kisérleti
|J.| adatok kozott. Ezt v = 3.8 érték teszi. A kolesonhatési energiat igy

W(r)=JoS(S+1) exp(—fyg) = 6.93kp exp(—fyg) (268)

formaban modellalom, ahol S = 7/2 lévén és Jy = 0.44kp, a JoS(S + 1) = 0.44 % 3,5 %
4.5kp = 6.93kp szolgéltatja a szamértéket (268) jobboldalanak exponencidlis tagja elétt.
Mindezek utén, W = kgT és r/a = mys/ay helyettesités (268)-ba adja az my = my(7T)
homérsékletfiiggést a (264)-nek megfeleléen

ag

mMzﬁln(

6.3

7) (269)

formaban, ahol T" Kelvinben adott.

Most képzeljiik el, hogy e rendszert (Eu,Sr;_,)S forméban vizsgaljuk®®. A mérések
alapjan az Fwu ionok ugyanazon fcc raccsomopontokba, de mostmér rendezetleniil épiilnek
be, a kozottiik hat6 csatolds meg valtozatlannak tekithetd (azaz, J(r) kifejezését ugyanannak
tekintem mint a rendezett esetben). Mivel x = 1 esetén, a tiszta anyagban, négy Fu atom
van konvenciénalis celldnként, tehdt n? = n.(x = 1) = 4/a3. Ha viszont = # 1, akkor a
részecskeszam koncentracié

4z
= —%. 270
n @ (270)

Ezen eredmények alapjdn a Py, valésziniiségekben szereplé K = exp(—am3;) = exp[—n.V;)

tag T-fiiggo kifejezését fel lehet irni. Ezen Osszefliggésben a V; az a térfogat amely-
ben az mj; hatésugari kolesonhatds kotéseket tud létrehozni. Folytonos rendszerben
V; =V, = (4n/3)m3,, azaz az my, sugari gombtérfogatnak felel meg. Kobos tipusi rdcsban
azonban a racs jelenléte miatt ez nem igaz, az effektiv V;, a V,, értékhez képest v = 2/(v/37)
értékkel csokken, hiszen ez esetben V; = Vj, = [8/(3v/3)m3,, ahol V}, az my, fél-féatlohosszal
rendelkez6é kocka térfogata, és Vi, = ~oV,. Tovabbmendleg, a kisérleti adatok z = 0.025
értékre vonatkoznak, igy 47/3 = 4.188, 4x = 0.1, az n. és mys a (270) és (269)-ben adott,
tovabba [(47y0/3)n.]/(3.8)% = 0.00275/a3. Ennek megfeleléen

K = exp|—ngyo(47/3)m3,] = exp[—0.00275 lng(g)], (271)
ahol tehat T" Kelvin fokokban adott.

A maégneses szuszceptibilitasi mérésekkel valé Gsszehasonlitds, amint az az el6z6 alfe-
jezetbdl az Sy tagok kiszdmitdsanal 1dtszik, a (232)-ben bemutatott &, pontok megaddsaval
torténhet. Ezek szintén kifejezhetéek az EuS rendszer kisérletileg ismert adataibol. A
mérések alapjan ugyanis J,(r) minden egyes egyedi n novekedés utén eléjelet valt?®. Fi-
gyelembe kell tovabba venni, hogy a racsben a részecskék a racsallandd miatt tetszoleges
kozel nem keriilhetnek egymashoz, tehat & = 7y, hol r, a (267)-ben adott. Tovabba r;
felett J.(r) elhanyagolhatéan kicsi, ezért & = rs. A kozbeesé r,, n = 2,3,4 pontokban
J. (1) el6jele mindig az el6z6 eléjelhez képest mas, igy &,, a = 2,3,4, az ro_1 és r, kbzepén
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veszem, azaz & = (11 + 1)/ 2(,12:3——8(%04——7%')?2, &4 = (r3 +ry)/2. Ennek megfeleléen, ag
egységekben kifejezve

& = 0.7071, & = 0.8535, & = 1.1123, & = 1.3194, & = 1.7320. (272)

ap ap ag o) Qo
A (272)-ben adott &, hosszértékek a (269) tiikrében, a hémérsékleti skdla 10 — 500m K
tartomanyara es6 1" értékeket eredményeznek.

10. Fizikai alkalmazhatdsdg

Nyilvanvaléan, az itt bemutatott modell matematikai jellegli. Fizikai alkalmazhatoség
az esetben eredményrevezeté ha a rendszerben a részecskék kozott hato kolesonhatas erdsen
lecseng, rovid hatétavolsagu l;,:, tovabba a rendezetleniil és kis koncentraciéban elhe-
lyezked6 szomszédos részecskék kozotti atlagos tavolsag I, joval meghaladja [, értéket (azaz
le >> line. Megjegyzem tovabba, hogy az itt szerepld [, jelentheti pl. a legkozelebbi
szomszéd tévolsagdanak &atlagértékét is). Ez esetben nagy valdsziniiséggel, egy részecske
csak egy darab és a legkozelebb elhelyezked6 szomszédjaval vett kolecsonhatésa alkotja ezen
részecske kolcsonhatdsi jarulékanak oroszlanrészét, és ezéltal a modell eredményei a kisérleti
adatokkal 0sszemérhetdek lesznek.

Hogy ez alkalommal is egy példéaval éljek, az eléz6 alfejezetben bemutatott (Eu,Sri_,)S
esetében a perkolécids kiiszob x = 0.13 értéknek felel meg?®. Az x = 0.025-nek megfelel
koncentréciénal a rendelkezésre allo fce raccsomépontok 1/40 része telik meg. Mivel 10
konvenciénalis cella pont 40 helyet tartalmaz, az x = 0.025-re vett atlagos részecskék kozotti
tavolsag nagysagrendileg [ ~ 10aq tartomanyba esik. Fzzel ellentétben a kolcsonhatés
hatésugara (267)-nek és n = 6-nak (hatodik szomszédig terjedének) megfelel6en l;,: ~ ap,
tehat lathaté hogy a tanulméanyozott példaban [, gyakorlatilag egy nagysagrenddel nagyobb
lint tavolsagnal.

Az e fejezetben leirt specifikus klaszternévekedés jellemzésére alkalmazhaté modszer a
XI. fejezetben keriil alkalmazésra.

B. Kvantummechanikai sokrészecskés rendszerekre vonatkozé egzakt eredmények

levezetésénél alkalmazott médszerek

A kvantummechanikai sokrészecskés rendszerekre vonatkozé pontos eredmények leve-
zetésénél alkalmazott mdodszer amit haszndlok az elkovetkezdkben, a pozitiv szemidefinit
operatorok fogalmara alapszik. Megemlitem, hogy az alabb leirt mdédszertan sajat fejlesz-
tésti. Megemlitem tovabba, hogy az alkalmazott eljarast a teljes mddszertanaval egyiitt, az
alabbiakban megadott kisebb részletességgel a Ref.[* 923 2°]-ben jelentettem meg.

A moédszer bemutatdsat kiindulépontként a pozitiv szemidefinit operdtorok alaptulaj-

donsagainak atismétlésével fogom kezdeni.
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1. Algp?oyu%%koés-cg%%ljdrds alapgondolata

Pozit{v szemidefinit operdtor az a P, operator amely a H Hilbert tér tetszéleges |¢) € H
vektora esetében (¢|P,|¢) > 0 tulajdonsigot mutat. Ebbél aztan kovetkezik, hogy P,
tetszoleges py, o sajatértéke, ahol tehdt ]5”|<Z>n,a> = Dn.a|®n.a), nem negativ, azaz p, o > 0.

A pozitiv szemidefinit operatorok Osszege szintén pozitiv szemidefinit, igy tehat a

P="F, (273)

operatornak is a P,-hez hasonlé tulajdonsagai vannak. Ennek kovetkezményeként a P
operator |V,) alapallapoti hullamfiiggvényét levezethetjitk gy, hogy megkeressiik azt a
legaltaldanosabb |¥,) allapotvektort amely kielégiti a P\‘lfg) = 0 Osszefliggést. A moddszer
alapgondolatanak lényegét ez az Osszefiiggés adja. Tudjuk ugyanis hogy egy valésagos és
tetszoleges fizikai rendszer Hamilton operatoranak spektruma mindig alélrél korlatos. De
ez az alsé korlat altalaban ismeretlen, igy meghatarozasa, legalabbis sokrészecskés rendsze-
rek esetében specifikusan, nem konnyt feladat. A nehézségi fok jellemzoje, hogy altalaban,
ugy a sajatérték also korlatjara, mint az 6t megaddé hullamvektorra koncentralni kell az
alapallapot jellemzésekor. Azonban, ha operatorunkat pozitiv szemidefinit formara hoz-
zuk, jolmeghatarozott és ismert alsd korlatot teremtiink neki, ezért konnyitiink e médon az
alapallapot levezetésén.

Mindennek tiikrében, az eljaras a kovetkezo stratégiara alapszik. Legeloszor is a rendszer
H Hamilton operdtorat egy P pozitiv szemidefinit operdtor segitségével prébéljuk felirni

H=P+C (274)

formdra, ahol P operdtor (273) alaku, és C egy skalar. Az induld H Hamilton operatort

mindig kozelitésmentesen kell (274) forméra alakitani. Tovdbbd megjegyezem, hogy a C

skalar nem egy struktura nélkiili szam, hanem altalaban bonyolult kifejezéssel rendelkezik,

melybe a H csatolasi allandoi, illetve mozgédsallandé értékek (pl. a régzitett részecskenszam

kanonikus sokasdg esetében, racs-csomépontok vagy celldk szédma racs jelenlétében, stb.)

mind (és legtobbszor implicit) bekeriilhetnek (azaz, C' explicit nem ismert (274) felirasakor).
Ha a (274) formara valé dtalakités sikertil, akkor a

H=H-C (275)

pozitiv szemidefinit operator. Ekkor, masodik lépésként megkonstrualjuk azt a
legaltalanosabb hullamvektort (|¥,)) amely a

H|U,) =0 (276)

Osszefiiggést kielégiti. Ez a hulldimvektor lesz az alapallapoti hullamfiiggvény, tovabba az
alapallapoti energia F, = C' 0sszefliggéssel adodik.

A tovéabbhaladas el6tt hangsulyozom, hogy ez az eljards nem fiigg se dimenziétél, se
integrabilitastol (azaz attdl a ténytél hogy a mozgasillanddk szama, az Avogadro szam
nagysagrendii — ne feledjék: sokrészecskés rendszer esetében vagyunk — szabadsdgfokok
szamaval egyezzék). Ezért, a mddszer, elvileg, tetszbleges rendszerre alkalmazhato.

Az elébb bemutatott alapeljaras kifejtett alapgondolatai sok fontos lényegi aspektust
nem tiikroznek, ezért az elkovetkezokben részletesen ismertetem a modszer Gsszes 1épését.
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2. A Hamilton operator pozz’?z’v-szemideﬁmt formdra vett dtalakitdsa

A) Bevezetés

Az elmondottak tiikkrében a tanulmanyozott H Hamilton operdtort

H=Y P, +C (277)
n=1

formara kell alakitani egzakt médon. A P, operatorok pozitiv szemidefinit operatorok,
m az alkalmazott pozitiv szemidefinit operatorok szama, C pedig egy skalar. Ezt a transz-
formaciot nagyon sokféle képpen meg lehet valdsitani és végeredményben, a (277) egyenléség
jobboldalara keriil6 operatorok konkrét forméaja az induld H Hamilton operdtor formajénak,
tovabba (sokszor) a jellemzett fazisdiagram tartoménynak illetve részecskekoncentracionak
is a fiiggvénye. Mindennek ellenére, a disszertdciéban leggyakrabban alkalmazott transz-
formaciok jellemzésre keriilnek az alabbiakban.

A P, operétorok lehetnek példaul a) B, = QLQH vagy b) B, = QnQL tipusiak (a
felsorolas itt nem tekintheté sem teljes, sem kizérd jellegiinek). Ezen formék altaldban a
kinetikus energia tag, vagy altalanosabban az egyrészecske jarulékok pozitiv szemidefinit
forméara valé atalakitasaban alkalmazottak, de ez sem torvényszert, hiszen az alkalmazdsi
lehetdség fiigg attdl, hogy Q. szerkezetileg milyen. Az elkdvetkezOkben linearis szerkezetii
Q,, operatorokkal [ldsd (278)] eléfordulé elébb felsorolt a) és b) eseteket fogom vizsgalni.

B) Az a) eset részletes elemzése

Vegyiik az a) esetet, tekintsiik a rendszeriinket fermionikusnak, és legyen kezdetben
H = H, (az egyrészecske jarulék). Ez esetben, Q. szerepét altalaban egy i csomoéponton

N

értelmezett blokk operator jatsza (€2;,), ahol

oM

Qi,o == Z aaéi—l—ra,o’- (278)
a=1

Ezen kifejezésben el6szor is bizonyos S tartoményhoz (doménhez, alracshoz, dltaldban hal-
mazhoz) tartozé i € S csomdponton értelmeziink egy B; blokkot amely az (i+rq,i4rs, ..., i+
I'n,, ) csomépont halmazbdl épiil fel. Ezen utébbi halmazban oy, darab csomépont taldlhato,
tovabba szomszédos B; blokkoknak lehetnek kozos elemeik. Magat a blokkot matematikailag
az (rq, Ty, ..., Ty,, ) csomépont pozicidk jellemzik, melyek a blokkon beliil a csomépontok elhe-
lyezkedését adjak meg. Az igy értelmezett B; blokk, mindannak ellenére hogy egy kiterjedt
geometriai objektum, mégis egyetlen csoméponttal (i) indexalhato.

Megjegyzem tovabbd, hogy Ciiy, » operatorok a B; blokk csomépontjain haté kanonikus
Fermi operétorok, tovdbbd az a, skaldrok a (277) transzformécié soran régziilé numerikus
prefaktorok. Azt is megemlitem, hogy tobbsdvos rendszer esetében, (278) kifejezésében
tobb tipusi (de ugyanazon csoméponton értelmezett) kanonikus Fermi operdtor linedris
kombinécidja is szerepelhet.

Az Qiafliﬂ szorzat kétoperator (azaz é}l,géjz,g) tipusa jarulékokat eredményez, tehat
ilyen tipusu operatorok segitségével H egyrészecske jarulékai pozitiv szemidefinit formara

alakithatoak. Ennek megfeleloen
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68904t . ¢ 279)
valdsitja ezen transzformaciot meg, ahol i a § halmazon fut végig. A (279) alkalmazédsakor
a jobboldalon szereplé miiveleteket elvégzem, majd a kapott kifejezés Osszes komponensét
tagonként egyeztetem a baloldalon szerepl6 és induld Hoy-val. Ilyen formaban hatarozédnak
meg a (278)-ban szereplé a, koefficiensek, mégpedig gy, hogy (279) altal kapcsolédnak a
H, paramétereihez [ hopping amplituddk (t;;), hibridizdciés amplituddk (Vi;), egyrészecske
lokalis potenciélok (¢;), stb. értékeihez|. Ezédltal a kovetkezd tipust egyenletrendszert kapom

C = fO(ti,ja‘/i,jaEi)a
ay = fi(tiz, Vi ),
az = fo(tiy, Vij ),

Qaypy = faM (ti,jv Vi,j? Ei)' (280)

A (280) a ,fedési” kondicidkat adja, ugyanis ezen tipusu egyenletrendszer megoldasa
hatarozza meg pontosan hogy a (277) transzformacié mikor is alkalmazhaté, milyen (278)
operatorokkal, s6t azt is hogy a paramétertér melyik Ry, tartomanyaban. Ezen egyenletrend-
szer altaldban egy algebrai egyenletrendszer, mely az a, komplex ismeretleneiben bilineéris,
és altalaban nem kisszdmu egyenletet tartalmazé rendszer (pl. a 3D periodikus Ander-
son modell termodinamikai hataresetben vett példdjaban, periodikus hatarfeltételek mel-
lett, 55 nem-linedris és csatolt egyenletet tartalmaz!'!). Lathaté tehat, hogy csupén a fedési
egyenletek megoldasa is, matematikai szempontbol dltalaban izgalmas kihivast eredményez.
Aldhtzom, hogy (279) bal oldala sok esetben kolcsonhatasi tagokat is tartalmazhat, igy
(280) jobboldala kélesonhatdsi paraméterekkel is béviil? 25 (14sd V.B.1.E. alfejezetet is).

Az Ry paraméretartomény amelyen az alktudlis (277) megvaldsul, azéltal hatdrozédik
meg, hogy a (280) egyenletrendszernek (&ltaldban) csupdn bizonyos, tisztdn a Hamil-
ton operator paramétereit érinté kotési feltételek mellett van megolddsa, mely Ry-t
egyértelmiien megadja. Fzen tulmendleg, amint majd az alapallapoti hulldmfiiggvény
megépitésének leirdsa soran azt latni fogjuk, a (279) tipusu felbontéds alacsonykoncentracios
(altaldban félig vett rendszertoltés alatti) tartomanyban eredményrevezetd [lasd a (308)
Osszefiiggést kovetd példa utdn tett megjegyzéseket.

C) Egy szemléltet6 példa

Mivel az eljaras a disszertacidoban nagyon sokszor keriil alkalmazasra, egy példat mutatok
be a leirt atalakitasok szemléltetésére. Egy négyzetes racsot fogok elemezni mely Bravais
vektorai a,,a,, és az egyszeriiség kedvéért feltételezem hogy az S halmaz a Bravais rdcs
Osszes csomopontjat tartalmazza.

Az i csomo6pontban értelmezett B; blokk egy egyszerii, elementéris plaketten értelmezett
blokk, [lasd 10.a) Abrét], igy az (278) Osszefiiggés formaja (ahol r; = 0)

A

Qo = 1Citr, 0 + @2Citryo + A3Citrs.0 + Q4Citry o (281)
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A rendszer egyrészecskés jarulékaittartalimzo Hamilton operator legyen [lasd 10.b) Abral

g 4 4 4.
Hy = Z{[tmci+r2,aci+r1,0 + tyci+r4,oci+r1,o + tlci+r3,aci+1‘17‘7
i,o

+ tollyry oCitrse + Hoc] + el 0} (282)

A (281) és (282) dsszefiiggésekben hasznélt csomépont jelélésekre vonatkozélag matematikai
szempontbél r; = 0,ry = a,,ry = a,,r3 = a, + a, egyenléségek allnak fenn.
Most a (279) egyenldség felirdsahoz az

0=>%9 %, (283)

kifejezés minden tagjat ki kell szdmitani (mindkét irdnyban periodikus hatarfeltételeket
veszek figyelembe). Az érthetéség miatt nyomon fogom kovetni az O kifejezésébél azon
tagokat, amelyek a 10. Abra ¢) pontjaban taldlhatéak, mégpedig

A A At e A A At ~
Ol — Oi,a - Qi’UQLO'? 02 - Oi—l—ax,a - Qi+ax7(jQi+ax,U7

N ~ N ~ N N ~

3. _ _Of
O; = Oi+ax+ay, Q1-|ragc+ay, Qi+ax+ay70" Oy = Oi+ay70' - Qi+ay,UQi+ay70" (284)

Megfigyelhetd, hogy a H, Hamilton operator tagban szereplo t c1 tagtaytra,oCitasta,tri.0

jarulék az O operdtorban az O, és Oz tagokbdl ered, mégpedig, az O, esetében
otgcu:ciT tastay try.oCitagtaytrio formaban, az 03 esetében pedig a2alciT tastay trgoCitagtaytrio
formaban. A (279) jobboldalan ezen két jarulék dsszeadddik, és igy az (i+a,+2a,, i+a,+a,)

szakasz mentén
t, = ajay + asa; (285)

egyenldség adédik. Ugyanezt az egyenléséget kapom ha a 10.c) Abra t, hopping am-
plitidéjét az Oy és O, érintkezési vonala mentén [ (i + a, + a,,i + a,) szakasz ] szdmolom
ki. Tovdbbmendleg, szintén (285) Gsszefliggés adddik (a Hermitikus konjugdltbdl a (285)
komplex konjugdltjaval egyiitt) a rendszer barmelyik vizszintes elemi szakaszabdl, tehat a
fedési (280) egyenletek ¢,-et adé komponense a (285) egyenldség.

Hasonlé médén a t, kifejezhets az Oy és Oy (t,c} tagtayoCita,o tag) érintkezési vonala

mentén, vagy Oy és O3 (tyciT taut2a,,0Cita,tay,o tag) érintkezési vonala mentén,
* *
t, = azas + aja;. (286)

Ugyanez az eredmény addédik barmelyik fiiggéleges elemi szakasz mentén (komplex kon-
jugaltjaval egyiitt), tehat a (280) egyenletek ¢,-ra vonatkozd tagja a (286) egyenlet.
A masodszomszéd hopping tagok mindig csak egy darab O, komponensbél adédnak

tl = a}:al, t2 = &Zag, (287)

formdban. Barmelyik O;-b8l szdmolva ugyanazt a (287) egyenléségeket kapom eredményiil,
tehat a fedési egyenletek t; és to tagokat érint6é része (ezen egyenléségek komplex kon-
jugdltjaval egyiitt, amely a (282) H.c-vel jelzett részében szerepel), a (287) egyenl6ség.
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dc_890 14

Hétra van még az e kifejezése —Amint—az a 10. Abra c) pontjabdl latszik, a (282)-ben

iT ta, +ay’aéi+am+ay,a tipusi jarulék minden esetben, 6sszesen 4 darab
blokkjarulékbdl szarmazik. Az itt feltiintetett esetben ez a 4 jarulék a (284)-ben felsorolt

Ol, Og, Og, 04 operatorokbdl szarmazik, hiszen ezen blokk operatoroknak kozos pontja az

szereplé Hy-hoz tartozo ec

(i+a, +a,) csomépont. Ezen négy darab O, tagokbdl adédé jarulék, o = 1,2, 3, 4 névekvo
(240 5 21 5 2 5 .
sorrendjében: |as] Citaytay,oCitas+ay,o; |a] 8l tagtay,oCitastay.o; |lay | CitaytayoCitastay,o €8
2t A 17 . , , ’
|a2]¢i a, ta, 0 Citasta,o-  Ennek megfelelden, az (i + a, + a,) csomépontbdl eredleg, az
€ paramétert megadd Osszefliggés

€ = |CL1|2+|CL2|2+|CL3|2+ |a4|2. (288)
. a) . b
I+14 ) i+ry )t
1
- ty
- I -
I+I‘1 I+I‘2

c)

4 tys
i+ay tx
€
1 2
i i+aX
10. Abra . A (279)-ban adott transzformdcié példizata. a) a B; blokkot példazza (4
csoméponttal, ry = 0); b) a Hamilton operdtor egyrészecske jarulékainak paramétereit mu-

tatja: t,,t, az x illetve y irdnyba mutaté elsészomszéd hopping amplitidd, ti,t2 a jobb il-
letve a bal irdnyba mutaté mésodszomszéd hopping amplitidd, € a minden csoméponton hatd
lokélis egyrészecske potencidl; ¢) Az agymés mellett elhelyezkedd, 1,2,3,4 indexekkel jelSlt blokk
operatorokat értelmezé plakettek.

Barmely csomépont tanulményozasa ugyanezt az eredményt adja, tehat a (280) fedési
egyenletek e-t tartalmazd része a (288) Osszefiiggés. Osszegezve az elmondottakat, (285-
288) alapjan, a fedési egyenleteket tartalmazé (280) egyenletrendszer konkrét formdja a
tanulmanyozott esetben

t, = azaq + ayay, t, = azay + ajaq,

tl = a}jal, tg = CLZCLQ, € = |a1|2 + ‘CL2|2 + ‘a3‘2 + ‘CL4‘2. (289)

Lathatd, hogy a (289) egyenletrendszer komplex ismeretleneiben (aq,as, as, ay) csatolt és
nemlinedris. A H, paramétereit (ez esetben t,,t,,t1,t2,€) ismerteknek és (itt) valdsaknak
tekintem.

A (289) megoldasi menete az els6 négy egyenldségbdl indul, mely af = t1/aq, aj = ts/as,
ty = tite/ X + X, t, = 1Y 4+ 1/Y egyenleteket adja, ahol X = aja;, Y = as/a;. Mivel az
X, Y valtozékat masodfoki egyenletek hatdrozzak meg, kifejezhetSek, tovdbba |as]? = XY
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egyenldség adodik. Most Viszor(ljccr;neg%g%ghegb'%ogy a (281) kifejezés a transzformélt Hamil-
ton operédtorba (283) forméban épiil be, igy Qi,o egy tetszoleges fazisfaktorral beszorozhaté
az eredmények megvaltozasa nélkiil. Ennek koszonhetoleg, az a, koefficiensek egyikének
fazisa tetszolegesen megvalaszthatd. Mivel a szamolds menete soran az as abszolit értéke
valt ismerté, a, fézisdt zéréra rogzitem, tehdt ay valds és pozitiv, azaz as = +vXY. Ezen
egyenldség alapjan viszont aj = ty/as szintén valdsnak adddik és kifejezése ismert lesz.
Tovébbmendleg a; = X/ay, és af = at1/ X, tehdt a (281)-ben adott ;, kifejezése ezennel
levezetett

X VXY t
as = VXY, ! 2

a = —F/—, ag = 5 Ay = )
YT VUXY ’ X+ YT VXY
tt 1
tx:%JrX, t=hY + . (290)

A (282) Hamilton operator ezek szerint (281) blokk operédtorok segitségével (amely a, koef-
ficiensei (290)-ban adottak) a (283) formara egzaktul attranszformalhaté, ha a (289) fedési
feltételek fennallnak.

Mindezek utdn lehet6ségem van az Ry tartomany eredetét is példazni. Az el6bbi leve-
zetés sordn |ag|? = XY > 0 kell teljesiiljon, ez pedig resztrikcidkat jelent a (282)-ben adott
Hamiltoni paraméterei részére. Egyrészt az Ry, eredete ebbdl ered. Mésrészt, a (289) egyen-
letrendszer megolddsa nyomén, ennek utolsé tagja (az e véltozdt tartalmazéd egyenldség),
nem volt még felhaszndlva. Ezért, ebbe, a (290)-ben szerepl$ a, numerikus prefaktorok
behelyettesitésével egy Osszefiiggést kapunk Hy paraméterei kozott, mely az Ry tartomany
definiciéjanak masik forrdsa. Ez utébbitdl azonban meg lehet szabadulni amennyiben a H,

transzformalasat

Hy=>>0[ O, — KN (291)
formaban végzem, ahol N = Yidos éiT,UéiJ az allandonak tekintett részecskeszam operatora,
tovabba K egy, a transzformacié altal meghatarozandé 1j ismeretlen skalar. Ez esetben a
(289) fedési egyenletek utolsé egyenldsége

4
e+ K=Y |a]? (292)
a=1
forméat olti, ami ezaltal nem e-ra jelent egy kondiciét, hanem a K értéket hatdrozza meg.
[lyen koriilmények kozott az Ry, domén, amelyben a (291) transzformécié (atalakitas) igaz,
csupan az XY > 0 kondicié altal lesz meghatarozott [(290) mésodik sora alapjén ez a
hopping amplituddékra jelent megszoritast]. Ezen esetben Ry ardnylag nagy része a teljes
paramétertérnek. Egy valodi Hamilton operator esetében azonban, hol kolcsonhatasi tagok
is jelen vannak, altalaban R4 sokkal resztriktivebb.
Mostmér a (277)-ben szereplé C' skalarrdl is, (291) alapjén, egy egyszer(i példat lehet
adni. Megfigyelhet6 ugyanis, hogy (291) esetében C' = —K N, ahol N a teljes részecskeszam,
tovabbd (a (292) alapjan) K = e—>*_, |as|?. Ezen eredménybél ldthat6, hogy ténylegesen,
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a C skalar implicit, azaz a fgdce;si—egyeg}e‘cgkée]-n keresztiil fligg a transzformélt Hamilton
operétor paramétereitdl (tehat a transzformalds pillanataban explicite nem ismert).

Fontos itt aldhtzni, hogy a (277) 4talakitds elvileg nem igényli, hogy a Hamilton
operatorban, az eredeti modellben nem szereplé tovabbi tagok is bekeriiljenek a pozitiv
szemidefinit forma kialakitasa céljabél. Példaul, (291,292) szemlélteti, hogyan lehet a
pozitiv szemidefinit forméra val6 atalakitést elvégezni, ha a Hamilton operatorban lokélis
egyrészecske potencidl (€) nem szerepel (ez esetben € = 0 és (292) a K értékét adja meg).
Tovabba, egy csomdponton értelmezett tobb blokk operator bevezetésével elérheté hogy
masodszomszéd hoppingok ne legyenek jelen a transzformalt Hamilton operatorban, stb.
Ilyenkor, az induld H 7ér6 hopping tagot tartalmazé ,,bond”-ja mentén (a 11. Abrén mu-
tatott szaggatott vonal) két kiillonb6zé blokk operdtorbdl szarmazo jarulék kell jelen legyen
ugy hogy kiejtse egymast. Szemléltetem mindezt példaként az egyszerti kétdimenzids és
négyzetes racson értelmezett Hubbard modell segitségével, csak els6szomszéd hoppingok je-
lenlétében. Ez esetben a Hamilton operdtor (282) formaju de tgy, hogy t; = to = 0,e = 0.
Ilyenkor a 11. Abra 4ltal bemutatott és minden csoméponton értelmezett haromszog formaju
ALU, Ei,o blokk operatorok példaul a pozitiv szemidefinit forméra val6 transzformélasra al-
kalmasak. Ezen operatorok kifejezése

i+ay i+ax +ay
3 23
A i /
/// Bi
1~
1 2
| |+aX

11. Abra . Példézat a kétdimenzids egyszerii Hubbard modell transzforméldsara alkalmas

Ai,o, Bi,o héromszog forméju blokk operatorokra. A haromszogeken beliili szamok a csomoépontok
blokkon beliili megszamozdasat jelentik. A szaggatott vonal egy olyan szakaszt jeldl amely mentén

a H-ban nincs hopping tag és amely mentén a két értelmezett blokk operator egymashoz ér.

~

Aio = a1Cip + 02Civa,ta,0 + 3Cita,0r  Bio = D16 + baCita, o + D3Civa,+a,00  (293)

ahol a,, a, jeloli a Bravais rdcs primitiv vektorait, és tovabbra is S minden rédccsomépontot
tartalmaz. Ez esetben a transzformalt Hamilton operator formaja

H=Y3Y" tatlia, oo+ Hel+Hy =Y Y [Al Ai, + Bl ,B;,] + Hy — KN. (294)
o i a=zy o i

A transzformacié periodikus hatarfeltételekkel tortént pont ugy ahogy azt az elébbiekben
részletesen szemléltettem, és a fedési egyenletek

3
tx = &;(11 + b;bg, ty = &;(13 + b;bl, tl = tz = (I;&l + b;bl = O, K= Z[|&a|2 + |ba|2]. (295)

a=1

Megjegyzem, hogy (295) at = t, = t, esetben is hasznalhatd, és ezéltal, a kétdimenziés Hub-

bard model minden variansanak pozitiv szemidefinit formara valé atalakitasat szemléltettem.
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Ez a transzformélasi mozzanatd(%ﬁSJe%eomze]éeior elmondottak alapjan (elvileg) tetszéleges
esetben elvégezhets (1asd az V B.2.E alfejezet végén tett megjegyzéseket is).

Tovabbhaladas el6tt néhany tovabbi megjegyzést kell tennem a transzformaciéra hasznalt
blokk operatorokrdl. i) Az adott példdban, minden i € S csoméponton értelmezett Qi,g
operatorban ugyanazon a, koefficiensek, és minden tagban ugyanazon spinindexek szere-
peltek. Ez a kikotés sem sziikségszeri, lehetséges lokalis fiiggést mutatd a, paraméterek
bevezetése is, vagy lehetséges olyan Q; blokk operatorok hasznalata, melyekben egyszerre
minden spinvetiilet jelen van. ii) A blokk operdtoroknak a Fermi operatorok fiiggvényében
vett linearitdsa sem sziikségszerti (ldsd pl. Ref.[*?3]). Hogy milyen blokk operdtorokat
haszndlunk azt az szabja meg, hogy milyen Hamilton operdtor tagot (vagy tagokat) és
milyen paramétertér részen akarunk pozitiv szemidefinit formara hozni.

D) A b) eset jellemzése

Ez estben a (277) transzformdacié végrehajtasanal a b, operatorok forméja B, =

QHQL Amint majd az alapallapoti hullamvektorokkal foglalkozé fejezetben kideriil, ezen
pozitiv szemidefinit operdtor forma hasznédlata a magas részecskekoncentraciés esetekben
eredményrevezetd (lasd a (314) utédni megjegyzést).

Megjegyzem még, hogy H-nak Dio QLUQiT’U formara vald atalakitasakor, a fedési egyen-
letek (azaz az 4, paramétereinek H paramétereivel valg Gsszevetése, [lasd (280), vagy a
szemlélteté példdban megadott (289)], a

ZinJQ;J == ZQ-{,UQLU + Zbi,a (296)
io i7o' i,O’
formaban torténik, ahol a b;, skalarok a by, = {QLU,Q;U} antikommutéciés reldcid

segitségével értelmezettek. A (296) kovetkeztében, a (280) fedési egyenletekben a Hamil-
ton operdtor paraméterek dltaldban ellentétes eldjellel épiilnek be, tovdbba a b = >3, , b; o
skalar a (277)-ben szereplé C' paraméter része lesz. Az Qip operator, a kifejezését illetoleg
tovabbra is blokk operdtor marad [lasd (278), vagy a példazatban adott (281) egyenldséget].
A fedési egyenletek levezetése, ezen tulmendleg, ugyanolyan formaban torténik, mint ahogy
azt a (281-292) egyenletek levezetésekor példaztam az a) eset bemutatasakor.

E) Ko6lcsonhatési tagok transzformalisa

Pozitiv szemidefinit operdtor nemesak Q'Q) vagy QOf, hanem més form4jt is lehet. A
Hubbard kolesonhatasi tag transzformalasanal hasznalt operator példazza ezt a legjobban.
A Hubbard kélcsonhatési tag

Hy =UY" i (297)

a leggyakrabban el6fordulé tasszité jellegii lokélis Coulomb kélesénhatds esetében (U > 0)
egy pozitiv szemidefinit operator, hiszen a részecskeszam n;, = éiaéi,g operatoranak
nincs negativ sajatértéke. A Hubbard kolcsonhatds (297) formdja azonban zéré dupla
betoltés esetében szolgaltatja a legkisebb energidju allapotat, ami viszont a kis koncentréaciés
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hatéresetek kivételével ritkan g)g;du-l el0.” Bzert Hy-ra (ha nem kiskoncentrécids paraméter
tartoményon dolgozom), egy mds pozitiv szemidefinit format hasznalok, amely

Hy=UY nupis, =UY P+ UN —UNy (298)
alakban kertil alkalmazasra. Ezen kifejezésben N, a raccsomopontok szamat jeloli, tovabbé
Py = fugisy — (g + i) + 1. (299)

A (299)-ben szerepld P, operdtor pozitiv szemidefinit, legkisebb sajatértéke zérd, ezt
pedig akkor veszi fel, ha az i csoméponton legalabb egy elektron talalhaté. A (299)
hasznélatakor a Hy helyébe a transzformalt Hamilton operator kifejezésébe a P = Zifji
pozitiv szemidefinit operdtor keriil, mig (298) utolsé két jaruléka (allandé részecskeszamot
feltételezve), a (277)-ben szereplé C' skalar tartozékdva alakul.

A porzitiv szemidefinit operdtorok alkalmazasa sordn a Hubbard operator (298) forméban
valé hasznalata sokkal elényosebb a (297) formandl. Mindez azért, mert (298) esetében a
dupla betoltések szama egy tetszoleges és nem rogzitett szam.

Aldhuzom azt is, hogy nem sziikségszerii a kolesonhato és nemkolesonhatéd tagok kiilon-
kiilon vett felbontdsa, és sok esetben egyiittes felbontas is lehetséges. Tovabbmendleg,
mivel minden valdsagos fizikai rendszer spektruma alélrol korlatos —oo < E,;,, kovetkezik
hogy H = H — E,.;, minden H esetében pozitiv szemidefinit, tehat dimenziétél és in-
tegralhatésagtdl fiiggetlentl a pozitiv szemidefinit formara valé dtalakitasnak elvi akadalyai

nincsenek.

F) Tovabbi megjegyzések

A Hamilton operator pozitiv szemidefinit forméara val6 felbontasarol azt is megjegyzem,
hogy ez a mivelet, adott H esetében nem egyértelmii (azaz tobb kiillonboz6 féle képpen is
végrehajthaté). Minden Hamilton operdtort altaldban nagyon sokféle képpen lehet pozitiv
szemidefinit operatorokra bontani és minden kiilonboz6 felbontas a paramétertér killonbozo
Ry tartomanyan valosul majd meg. Ezaltal jut kifejezésre az a tény, hogy nemintegralhato
rendszerek esetében az alapallapot nem fejezhetd ki teljesen altalanosan, egyetlen matem-
atikai keret felhaszndldsaval (megjegyzem, hogy integrdlhaté rendszerek esetében a teljes
spektrum megadhaté igy). Az alapéllapotok kifejezése a paramétertér kiillonboz6 szeletein
lehetséges csak kiilon-kiilon egyértelmiien. Igy a fazisdiagram feltérképezése egy modell
esetében csak 1gy lehetséges, hogy tobb kiilonboz6 pozitiv szemidefinit formara bontjuk fel
ugyanazt a Hamilton operatort, majd mindegyik felbontds esetében kiilon-kiilon megkeres-
siik az alapéllapotot (ezek mind kiilénboz6 fazisdiagram tér tartomédnyokon jelennek majd
meg), végiil a paramétertér kiillonbozé metszetein levezetett eredményeket egymds mellé
illesztve alkothatunk képet a lehetséges (alapéllapotban) megjelend fazisokrol.

3. Az alapdllapotok megkonstrudldsa

A) Bevezetés
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Amiutén a tanulményozotq CH-ar§11 th—o]f)ée]iétor (277)-ben adott pozitiv szemidefinit
formara valé transzformaldsa megvan, a modszer kovetkezo lépése kertil alkalmazésra,
mégpedig az alapallapot megkonstrudlasa. Keressiik tehat azon |V, (N)) rogzitett N
részecskeszam esetére vett Hilbert tér vektort, amely (275,276)-nak megfeleléen

H'|U,(N)) = (H - C)|¥, (N Z ) =0 (300)

Osszefliggésnek eleget tesz, tehat minden rogzitett n = 1, 2, .., m-re kiilon-kiilon
P,|0,) =0 (301)

teljestil. Ahhoz hogy a (301)-nek eleget tevé hullamvektort levezessiik, dltaldban minden
tanulményozott H esetet kiilon-kiilon és individudlisan vizsgalni kell. Mindennek ellenére, a
tapasztalatom alapjdn a |W,(V)) konstrukcidja nagymértékben fiigg a H pozitiv szemidefinit
felbontasaban szerepl6 b, operatoroktdél, igy az aldbbiakban lehet6ségem addédik bemutatni
a disszertaciéban leggyakrabban eloforduld esetek jellemzését.

B) Ha P, = Qi (), tipusii operatorok vannak jelen H-ban

Feltételezem a tovébbiakban, hogy H a (277) formaban adott, tovabbad n = 1,2, ...ny <
m-re a P, kifejezése P, = QLQn tipust, illetve Q, = Qi,o, i e S, tovabba QLU a (278)
egyenlc')'séggel adott és az utobbiban szerepl(')' o operétorok kanonikus Fermi operatorok,

azaz { & s Ciror } = 05,500,005 165,05 G0 } = 0, {el J(,,c, -} = 0 teljesiilnek.
Ilyen koriilmények kozott az alapallapot konstrukcidja azon X:L, linearisan fiiggetlen
operatorok megkeresésével kezdodik, amelyek kielégitik az

{Q.,, X1 =0 (302)

egyenldséget minden n < nq, illetve n’ indexre. Amennyiben az igy definiélt X:L, operatorokat
levezetjiik, a keresett alapdllapot megkonstrualasa a

!
v

W) = HXL|0> (303)

Hilbert tér vektor megszerkesztésével kezdédik, ahol |0) a Fock vakuum (minden egyrészecske
allapot betdltési szdma zérd), tovdbba n), a létezd linedrisan fiiggetlen X:L, operatorok
maximalis szama.

Ténylegesen, ez esetben

5= R = (3 AT = 3 40T X40)

172172 .*

egyenléség (302)-bél, végiil az utolsé egyenldség az Q. (278) alapjén vett ann1h11a1a51 mi-
voltjabol kovetkezik. A lényegi része e mozzanatnak a harmadik egyenloségnél alkalma-
zott (302) reldcié: mivel tetszOleges €, minden X!, operdtorral antikommutdl, az €,
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operatorok betélhatdoak a Vékulcl;rn-é apot—ei]é (ezen betolds kovetkezményeképpen jelenik
meg a (—1)? fazisfaktor, amelyben ¢ értéke attdl fiigg hogy hany X’JL, operatorral kellett
antikommutéltatni az Q operéfcort a betolés sorzin) Mindezek utén (,]0) = 0 kozvetlen

Mindezek utan, ahhoz hogy W) -bdl a |¥,) (az alapallapot) eloalhthato’ legyen, fi-
gyelembe kell venni a megmaradt b, tagokat az nqy < n < m indexekre. Altaldban ezek
az n; < n < m indexes tagok azok a pozitiv szemidefinit operatorok, amelyek a H még
megmaradt kolesonhatasi jarulékaibol épiilnek fel. Ehhez viszont az kell, hogy 6ly médon
valtozzon meg |Wy) kifejezése |W,)-ra, hogy az eddig fenndlld ]5”|\Ifg) = 0,n < n, tulajdonsag
mellett, most még a ]5”|\Ifg) = 0,n > ny egyenl6ségek is teljesiiljenek.

Ezen kovetelményt legtobbszor teljesiteni lehet gy, hogy a rendelkezésre allé {X'TTL,},

n' = 1,2,...,n}, halmazbdl kivalasztjuk azon n ,n! n,,, indexekkel rendelkezd ele-

ar? Qg Tt o

meket, melyek egytittesét

Iy =(nl, ,n._,..n. ) (305)

o) o) ) anm

halmazzal jelolom és amelyek rendelkeznek még azzal a tulajdonsaggal is hogy

LTI XL0y =0, ni<n<m (306)

n'e€lyy

Ennek megfeleléen, az alapéallapoti hullamfiiggvény

I1 X/0). (307)

n'€lys

Ténylegesen, |¥,) alapéllapot, hiszen

H'Wy(N) = (H = O)2,(N) = 32 P TT Xullo) =, (308)
n=1 '€l

ahol az utolsé egyenldség (304) és (306) miatt teljesiil. Az N részecskeszamot amelyre a
(307) alapéllapot, az I, halmazban szerepld elemek szdma hatérozza meg. Legtobbszor X:L,
operator az QO operatorhoz hasonléan, az indulé Hamilton operatorban 1évé kanonikus Fermi
operatorok linedrkombindcidja (de megjegyzem, hogy ez nem sziikségszerti hogy igy legyen).
Ha X:L, az emlitett linearkombindacio, minden X:L, operator egy fermiont helyez a rendszerbe.
Ilyen korélmények kozott |W,(N))-ben szereplé N részecskeszam az [); halmazban 1évé
elemek szamaval egyezik. Altalanos esetben, ha minden X L operator kiilon-kiilon 2z fermiont
helyez a rendszerbe, akkor a (307)-ben szereplé N részecskeszam szamszertileg z-szer az Iy
halmazban szereplé elemek szamaval lesz egyenlé. Hangsulyozom, hogy |¥,(N)) csak Ry-
ban alapéllapot.

Egy szemléltetd példa: A kovetkezdkben egy példat adok az I, halmaz kialakuldsara
vonatkozdlag. Legyen az n < n; indexekre (302) alapjan meghatarozott )A(,TL, operatorok hal-
maza {XIT -} halmaz, ahol tehat az n’ indexet a (i, o) indexpar képezi, tovabbd i € F, ahol
F egy adott csomépont halmaz. Megjegyzem tovabbd, hogy mindannak ellenére hogy Xj o
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egy i csomoponttal jelolt objegcgm-,%%géﬂoa]ﬁé]ézen operator egy blokkon értelmezett (l1dsd
példaul €, esetét a (278) kifejezésben). Tovabba a killonbozé csomépontokon értelmezett
X’ia operatorok a blokkok kiterjedése miatt Osszeérnek, azaz van kozos pontjuk. Ezen
tulmendleg, a o spin index tetszoleges.

Mindezek utan hadd tételezzem fel az egyszertiség kedvéért, hogy B,n>m operatorbdl
csak egy darab van, és az pontosan a Hy; Hubbard tag, U > 0 tasszito jellegii lokélis Coulomb
kolesonhatéssal (1asd (297) kifejezést). Mivel ilyenkor Hy egy pozitiv szemidefinit operator
melynek legkisebb sajatértéke, a zérd, a duplan betoltott csomopontok teljes hianyaban 1ép
fel, kovetkezik, hogy az I, halmaz elemei tigy alakulnak ki az {n’ = (i, 0)} halmaz elemeibél,
hogy a o spinindex rogziil minden X’j , operatoron. Ennek megfeleléen, Iy, az Iy = {(i, 1)}
halmaz lesz. Ténylegesen, ez esetben, a (307) jobboldaldn szereplé szorzatban nem keriilhet
egy csomépontra két kiilonboz6 spinvetiilettel rendelkez6 elektron, (ne feledjiik: éiT,TéiT,T =
0), az alapallapoti hullamfiiggvényben duplan betdltétt csomépont nem fog szerepelni, igy
P,|T,(N)) = 0,n < ny mellett Hy|¥,(N)) = 0 szintén teljesiilni fog.

Még egy megjegyzésem van az N-re vonatkozdan. A leggyakrabban el6fordulé esetekben,
ha )A(:L, az indulé H-ban szereplo kanonikus Fermi operatorokbdl alkotott linearkombinacio,
akkor ezen operdtorok szama [azaz az n; érték (303)-ben] N, koriili (vagy nagysagrendi)
szam [lasd a (298) utdni megjegyzést]. Az I, halmaz létrejottekor az alapéllapotban fel-
hasznalhaté X1 operdtorok szdma tovabb csokken. Ez az oka annak, hogy a P, = QLQH
tipusi pozitiv szemidefinit operatorok esetében el6allé alapallapoti hullamfiiggvények (a
legtobb esetben), félig toltott, vagy félig toltott sav alatti részecskeszam koncentraciora
lépnek fel. Azaz, az ilyen tipusu operatorok hasznalata a Hamilton operator pozitiv
szemidefinites felbontasdban legtobbszor nem lesz eredményrevezetd nagy koncentracids
fazisdiagram tartomanyban.

C) Ha P, = Q,Qf tipusi operatorok vannak jelen H-ban

Feltételezem a tovébbiakban, hogy H a (277) formaban adott, tovabbad n = 1,2, ...ny <
m-re a P, forméja P, = QHQL tipusu, illetve Q, = Qi,a, ie S, ahol Qi,g a (278) kifejezéssel
adott és az utébbiban szerepld ¢;, operdtorok kanonikus Fermi operatorok.

Ez esetben az alapallapoti hullamfiiggvény megkonstrudldasa mas stratégia alapjan
torténik. A kiindulépont ekkor az

~

QLQf =0 (309)

egyenloség, mely az (),-ben taldlhat6 kanonikus Fermi operator linearkombinacidja esetében
mindig fennall. Ilyen szitudciéban az alapallapot kifejezésének els6 mozzanata a

Mg R
[Woo) = [T 2F0) (310)
n=1

vektor megépitése, amelyben a produktum az 6sszes Mg linedrisan kiillonbozé QIL operatort
tartalmazza. Megfigyelhet$ ugyanis, hogy (309) miatt

Z P, W) = (311)
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automatikusan teljesiil, tehat a tCové§b1a b-a:rll'écl-sak arra kell koncentrélni, hogy a (311)-ben
szerepld tulajdonsigot a P,, n > n, operatorokra is ki tudjuk terjeszteni.

A (277)-ban szerepl6 P,, n > n; operdtorok altaldban a megmaradt kolesonhatdsi
tagok jarulékait tartalmazzak, és pl. a Hubbard tipusi modellek esetében a Hy; Hubbard
kolcsonhatds is ezen jarulékok kozé tartozik. A problémat ezen a szinten az okozza, hogy
a (310) Hilbert tér vektor nagy N érték mellett definidlt. Ténylegesen, n = (i, o) megfelel-
tetés esetében az (), operdtorok szdma (Mgq), az S-be tartozé raccsomépontok szaménak
kétszerese, azaz nagysagrendileg legtobbszor majdnem 2N, érték koriil mozog. fgy mar eleve
|Wqo) altaldban félig toltott sav feletti koncentrécié tartoményba tartozik. Ilyen koriilmények
kozott leggyakrabban, a |Wog)-16l |, )-re vett kiterjesztés, mely megkéveteli hogy (311) mel-
lett a

m

[ > Blly,) =0 (312)

n=ni1+1

egyenloség is teljesiiljon, ugy érheto el, hogy megkeressiik azon F't operétort amelyre a

Mg
[Wy(N)) = [Hlﬂl]m@ (313)
definicié mellett (312) is teljesiil. Megjegyzem, hogy F't keltd operatorokat tartalmaz, igy
a (313) konstrukcié a (311) tulajdonsigot tovébbra is megtartja. Ténylegesen, (311) és
(312)-nek koszonhetdleg
m Mg
H'|Wy(N)) = (H = C)|Wy(N Z JITT ©281£70) = o, (314)
n=1  n=1
azaz tényleg |V, (NNV)) az alapdllapot. Az N részecskeszamot amely mellett az alapéllapoti
jelleg teljesiil most is gy hatdrozom meg, hogy Osszeszamolom (313) jobboldaldn szerepld
kelté operatorok altal a vakuumallapotba bejuttatott fermionok szamat.

Amint azt mar (312) felett megjegyeztem, |Wqo) és ezéltal a belole megépitett | W (N)) is
nagy (félig toltott sav feletti) részecskeszam koncentracié mellett értelmezett. Vegyiik itt azt
is figyelembe, hogy mivel I plusz részecskéket juttat be az alapallapotba, a |V, (N))-hez
tartozd részecskeszdm nagyobb a |Wgg)-hoz tartozé részecskeszamnal. Ujbél hangstlyozni
kell, hogy a levezetett alapallapot csak az R4 tartomanyon érvényes.

Egy szemlélteté6 példa: Bemutatok ez esetben is egy példat az Jall operator
kialakitdsara. Feltételezem ez esetben is, hogy P, n>n 1jbdl csak egy van, és ez pon-
tosan az U > 0 esetben vett Hubbard operator (297). Mivel nagykoncentréciés tartoméanyon
vagyunk, az alapallapotban nem lehet elkeriilni a dupla betoltések jelenlétét, igy a Hubbard
tagot a (298) formaban haszndlom. Ekkor viszont, n; + 1 = m teljesiilése mellett

P,=P=3%"P (315)

ahol P; a (299)-ben adott pozitiv szemidefinit operdtor, amely a zéré értékii legkisebb
sajatértékét akkor veszi fel ha legalabb egy elektron van minden csoméponton.
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Ilyen kortlmények kozott a (31‘3‘)—8ban szerepld ol operator megkeresése azon elven alap-
szik, hogy a vakuméllapotra haté [[[M2 Qf]F! szorzat minden csomépontra legaliabb egy
elektront helyezzen el. Ez, az QIL operatorok ismerete, tovabba megfeleléen megvalasztott
részecskeszam N mellett altalaban elérheto egy

Fi=T1] d (316)

i,O’i
i€Dy

produktum formdjaban, ahol a D), tartomany egy (a problématdl fliggd) rogzitett
raccsomoépont halmaz, mely elemeinek a szdma Np,,. Ekkor, figyelembe véve hogy a (313)-
ban minden egyes QL egy elektront helyez be a rendszerbe kiilon-kiilon, a (313)-ban szerepl6
|W,(N)) alapallapothoz tartozé részecskeszam

N = Np,, + M. (317)

D) Az alacsonyenergiiju gerjesztett allapotok

Az eddig leirtak alapjan bemutattam hogy alapallapoti hullamfiiggvényeket hogyan lehet
levezetni a formalizmus keretei k6zott. Ald szeretném azonban hizni, hogy ez |V, (NN)) leve-
zetését jelenti rogzitett Ry tartoméanyon. FEnnek azért van jelentésége mert ha ugyana-
zon Ry doménen nemcsak |V, (N)), hanem |V (N + 1)) levezetése is lehetséges, akkor
ez, legaldbbis toltés gerjesztés esetében, az eredeti |V, (N)) alapallapot els6 gerjesztett
allapotanak tekintheto. fgy adddik meg annak a lehetosége, hogy a spektrum legalsé
részében elhelyezkedo gerjesztett allapotok is hozzaférhet6vé valjanak a formalizmus keretei
kozott. Ennek kovetkeztében lehet megallapitani, hogy a levezetett allapot vezeto vagy
szigetel6 e. Ennek érdekében, ha |W,(N’)) hullimvektorhoz E,(N’) energia tartozik, akkor
ki kell szdmolni a

p = Eg(N) = Eg(N = 1), ps = Eg(N +1) = Eg(N),  0p=py — i (318)

részecskeszam fiiggd kémiai potencidl értékeket és azok kiillonbségét, du = 0 vezeto jelenlétét,

mig du # 0 szigeteld jelenlétét titkrozvén!i®257,

4. Az unicitds igazoldsdnak lehetdsége

Integralhato rendszerekre pontosan levezetett allapotok esetében is megtorténik, hogy
a rendszer adta lehetdségek teljességét, bizonyos esetekben, nem aknazzak teljes egészében
ki (azaz, az unicitds kikotése a megolddsra nem teljesiil). Igy példdul, a Bethe-Ansatz-
al megoldhato integralhato rendszerek esetében is megjelenhetnek és ismertek nem-Bethe-
Ansatz forméjti megolddsok?®.

A pozitiv szemidefinit operatorok tulajdonsagaihoz kapcsolédé pontos alapallapotok
levezetése esetében az unicitds probléméajanak igazolasa rigurdzus koriilmények kozott
lehetséges. Az unicitds tanulményozasa matematikai pontossaggal itt azt jelenti, hogy
megnézziik teljes e a levezetett |W,(N)) megoldas. Az alapallapoti megoldés |V (N)) akkor
teljes, ha Ry-ban nem létezik egy |Wy(N))-tdl linedrisan fliggetlen |W}(N)), ami szintén
teljesiti (dgy mint [W,(N))) a H'|V,(N)) = (H — C)[¥,(N)) = 0 tulajdonsigot.
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Az unicitds igazoldsa a kegngl—(réaggs)fog'aﬂnéra alapszik, és az igazolds maga a (277)
felbontdsban szerepls P = Yoy P, operétor kerneljére koncentral. Egy O operétor magja,
ker(0), egy Hilbert altér, melyhez tartozé |¢) € ker(O) tetsz6leges vektor kielégiti a O|¢p) =
0 osszefiiggést. A |¥,(N)) megoldds akkor teljes, ha kifesziti a ker(P) alteret. Ennek
igazoldsa céljabol két 1épést kell bizonyitani, éspedig: 1) [¥,(N)) benne van ker(P)-ben, azaz
|W,(N)) € ker(P), és ii) ker(P) tetszOleges (az N részecskeszam rogzitett értéke mellett és
Ry paramétertartomanyban értelmezett) vektora, |W,(NV)) fliggvényében kifejezhetd.

Megjegyzem, hogy az ilyen formaban értelmezett unicitas fogalom akkor is alkalmazhato,
ha |W,(N)) degeneralt. Ekkor

™M

[Uy(N)) = 2 ay| Uy (N)) (319)

all fenn, ahol vy, a degenerécié foka, a, numerikus prefaktorok és kiilonboz6 v értékekre
vett |U, ., (N)) vektorok linearisan fiiggetlenek. Ekkor az unicitas igazoldsdnak jelentése a
kovetkez6 értelemmel bir: i) |, (N)) € ker(P) minden v esetében, és ii) ker(P) tetszéleges
(az N részecskeszam rogzitett értéke mellett és Ry paramétertartomanyban értelmezett)
vektora, a |[U, ., (N)) tagok linedris kombindci6ja formajaban kifejezhetd.

Ezen probléma targyaldsanak pillanatdban az i) pont mar igazolva van, hiszen |V, (N))
levezetési médja a (275,276) Osszefliggésekre alapszik, azaz H =P egyenlOség miatt a
|W,(N)) € ker(P) automatikusan teljesiil. Tgy az unicitds igazoldsa esetében a tovdbbiakban
csak az ii) pont igazoldsa sziikséges. EbbOl a célbdl figyelembe veszem, hogy P= Yoy B,
ahol minden n-re P, pozitiv szemidefinit operdtor. A matematikai targyalas konnyitése
érdekében feltételezem, hogy a P-nek B, tagokra valé felbontasa ugy tortént, hogy egy

tetsz6leges B, a tobbi Py, n/ # n fliggvényében nem kifejezhetd, ezaltal (273) kovetkeztében

ker(P) = ker(P) Nker(Ps) N ....N ker(Py,) (320)

A ~

Osszefliggés teljesiil. A (320) alapjan tehét ker(P), a ker(P,) alterek metszetébél all elé.
A ker(ﬁn) levezetésében tetszoleges n-re a P, formaja szamit. fgy, kiilon-kiilon minden
egyes eloforduld esetben az elemzést a probléma specifikumanak megfeleloen kell elvégezni.
Példazat véget azonban, az el6z6 fejezetben targyalt Pn = QHQL és Pn = QLQH, n < ny
esetekre vonatkozoan, melyek a (313), illetve a (307) alapallapotokhoz kapcsolédnak, és
amelyek tipusa a disszertacidban a legtobbszor el6fordul, a gondolatmenetet bemutatom.

A) A P, =00 esete
Ez esetben a Hamilton operatorunk (277) forméaji, P, = Q,Qf &ll fenn n < ny-re, és

az alapéllapoti hulldmvektor (313) alaki. Tovabbmenéleg, €, a (278) tipusi kanonikus
Fermi operatorokbdl all6 linearkombinaciéval adott, tovabba kiilonbo6z6 n indexhez tartozé
Q. operatorok linedrisan fiiggetlenek.

Az unicitas bizonyitasa a felsorolt feltételek mellett a kovetkezo képpen torténik:

~

A ker(P,) szerkezete

A1) Elészér is igazolom, hogy ker(pn) mag a
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de_§90..44,, (321)

vektorok altal van kifeszitve, ahol, a normalhatdsagi feltétel mellett, Wt tetszoleges.
Ténylegesen, QfQf = 0 miatt automatikusan teljesiil P,|®) = 0, tehat |®) € ker(P,)
igaz allitas, azaz |P) a P, magjaban van. Mostmér csak azt kell igazolni, hogy minden

ker(P,)-ben 1évé vektor (321) formaju.
E célbél legyen egy tetszOleges |y) = Y1|0) € ker(P,), azaz

Bolx) = 2,90 Vo) =0 (322)

teljesiil. Megmutatom, hogy ekkor |x) pontosan (321) form&ja. Ténylegesen, QO (278)
kifejezése miatt
am

Q.U + Q10 =B=Y |aa>>0 (323)
1

=

[e%

antikommutacids relacié ekkor teljesiil. Ennek kovetkeztében

) = Vo) = B L) - of o) = aliiro) (324)
egyenldség adddik, ahol a méasodik egyenldségnél az (323), a harmadik egyenl6ségnél a (322),
az utols6 egyenloségnél pedig a wt=Q, vt /B egyenl6ségeket hasznédltam. Lathato tehat

hogy a (321) allitas ténylegesen igaz.

A ker(Y0L, P,) struktiréja
A2) Mindezek utén kovetkezik, hogy a P’ = Y™, P, magja, ker(P'), kizérélagosan csak

[®0.2.00) = [T QLIWT0) (325)

tipusi vektorokat tartalmaz. Ténylegesen (320), az A1) pontban igazolt (321), illetve az Q.
operatorok linearis fliggetlenségének direkt kovetkezménye (325).

A ker(H') szerkezete

A3) Most a tanulményozott koriilmények kozott szemléltetem a (313)-ban adott
alapallapoti megoldds unicitdsat. A ker(P’)-et kifeszit6 (325) vektorok ker(P)-t kifeszitd
vektorokks (320) értelmében csak gy alakithatok &t, hogy W' operdtort (325)-ben tigy
vélasztjuk meg, hogy (325) necsak ker(P’) magot, hanem a ker(P) magot is kifeszitse. Ez

azt jelenti, hogy (325), az m > n > n; indexekre vonatkozo P, operdtorok magjainak met-
szetét is kifeszitse, ne csak a ker(P') alteret. Mindez a W1 = FT valasztdssal torténik.
Ennek megfeleléen, (313) unicitdsa igazolast kapott.

Nyilvanvaldan, Ftoés Q, kifejezések konkrét formédja problémafiiggé. De mindennek
ellenére, az unicitas igazolasa a bemutatottaknak megfeleléen torténik.

B) A P, =QiQ, esete
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d¢ 890 14 = . ..
Ez esetben a Hamilton opergmr (g77)—forméjf1, P, = QIQ, 4l fenn n < ny-re, és az

alapéllapoti hullsmvektor (307) alakd. Tovébbmenéleg, €, = Qi,a a (278) tipusu kanonikus
Fermi operatorokbdl &ll6 linearkombindciéval adott, tovabbéa kiilonbozé n = (i,0), i € S
indexhez tartozé QLG operatorok linedarisan fiiggetlenek. Az ezen esetben vett k:er(pn)-re
vonatkozé bizonyitasndl, a jobb érthetéség szempontjabdl, az n = (i, o) indexformét explicit
felhasznalom. Ennek oka a matematikai leiras konnyitése. A gondolatmenet ezen n-index
konkretizalas hianyaban is végigviheto.

A tovabbhaladas elott a kdvetkezoket hizom még ala: Mivel N, csomdpont van jelen és
(egyszertiség kedvéért egysavos rendszertipust feltételezve) az induld és rendelkezésre all6 ¢,
linedrisan fiiggetlen kanonikus Fermi operdtorok szama o =1, | lehet6ségek miatt (S = 1/2
részecskéket feltételezve) 2N, . (Megjegyzem, hogy a gondolatmenet tetszéleges szamu sav
jelenlétében is hasonléan végigvihets). Tovdbbmenéleg, N a részecskeszamot jeldli, és a
i € S mellett értelmezett és linearisan fliggetlen QLU operatorok szama legyen 2Ng, ahol
NS / Ny =cq < 1.

A ker(P,) szerkezete
A ker(P,,), n = (i,0) esetre koncentrilva N részecskeszém és P, = Q;UQLU esetén,

ezen mag felépitése a B1)-B5) 1épések utan deriil ki [lasd a (337,338) egyenléségeket| tiszta
formaban. Ezen lépéseket irom le az elkovetkezokben.
B1) El6szor is megmutatom, hogy minden ker(ﬁi,g)—hoz tartozd vektor

V) = Q;, W1 0) (326)

formaji, ahol W, a |V) normélhatéségi kikotése mellett tetszéleges és N + 1 elektront kelt
a rendszerben.
Ténylegesen lathaté, hogy az Q; ., = 0 Gsszefiiggés miatt P ,|V) = 0, tehat |V) €

ker (P, ) igaz allitds. Mostmar azt kell igazolni, hogy minden vektor ker (P, ) altérbél (326)
formaji. Ebbél a célbél legyen egy tetszéleges |n) = Z|0) € ker(P;,) vektor, azaz

Pialn) = O 0 210) = 0 (327)
teljesiil és Z1 operdtor N darab elektront kelt a rendszerben. Ténylegesen, (323)
egyenloségbol
. Qo+ Q1 Qs 4 . -
) = 210) = —"=2—=2—221(0) = Oy, [ 2 2710) = . W[0) (328)
ered. Itt a harmadik egyenldségnél (327)-et, majd az utolsé 1épésben a
P ) S
Wi = 2221 329
== (329)

jelolést hasznaltam. Az eredménybdl az is latszik, hogy Wf operator N + 1 elektront kelt a
rendszerben. Lathaté tehat, hogy a B1l) pont allitdsa igaz.
B2) Most az Osszesen N darab linedrisan fiiggetlen ¢; , kanonikus Fermi operdtorokbdl,

egy linearis transzformdciéval, rogzitett spin indexek mellett, 1j, C;, ,-val jelolt kanonikus
Fermi operatorokat alakitok ki (p szdmozza az Gj operatorokat, p = 1,2, ..., Ny), tgy hogy
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C’llp Lo _\/EQM’ (330)

ahol B a (323)-ban adott a rogzitett n = (i, o) indexértékre. Ezen transzformdcié nyomén

~

° - o C — 5 ’ _ el _
Cp7ip70'0p,ip70' - 0’ valpvacpvlpv - O’ {Cp,ip,0'7 Cpl7ilp/70l} - O’ {C 711)70—’ Cp/ 1//70' } - O?
o ol —
{Cl,ilﬁv Cl,il,a’} - 50,0’7 (331)
. c ey [ A At . < 12 sz .y
automatikusan teljesiil, és csupan {C ,ipJ,Cp,’i;Ho,} = 5p,p,50’0,6ip,i;, kielégitése sziikséges.

Az (4, opertor (278)-ban adott linedris mivolta és (323) fennélldsa kovetkeztében ez a
transzformécié, a ¢, operatorok felhasznalasaval mindig megvaldsithato.

B3) Most kifejezem a (327)-ben szerepld Z' operdtort, amelyrél tudjuk hogy N elek-
tront kelt a rendszerben, a B2) pontban bevezetett CA’pvip,U operdtorok segitségével. A Zi-re
kikotott N részecskeszam keltés miatt, ezen kifejezés legdltaldnosabb forméja (az induld
operatorokkal)
7= Y el el L (332)

a
V15 YN Ziyg +Tq 0 Tiyg +Tyg,07, Iy +ry N 0yN?
V15,7255 YN

amelyben az a., ., skaldrok numerikus prefaktorok. Mivel a ¢, és ép operatorokat

)1p,0p

linearis transzformacio koti 6ssze, kovetkezik, hogy A formdja a C'p operatorokkal kife-

7iP70P
jezve

Zf= Y by WOt O (333)

Y15 YN p171p1 s0py p271p270p2 pNvlevo'pN ’
Y1,725- YN

ahol most b,, -, skaldrok 1j numerikus koefficiensek, tovabba (333) jobboldaldn szereplé N
operatorszorzatokban tetszoleges C; i,.0, Operator eléfordulhat.

B4) Most a (326)-ban szerepld |V) tetszOleges ker(P.,) elemet fejezem ki a C’Tﬂp,op
operatorok segitségével. A W1 operétor, amely (329)-ben adott, (333) alapjan a kovetkezd

!/

S I s o] (334)

Y15 YN «

format olti, ahol a d
tovébba a ([T, C
kiemelt jelzett (°) aldhtizza, hogy a szorzatban C]

ey = byioyn /B Osszefiiggés all fenn a numerikus prefaktorokra,

pa,lpw pa] szorzat tovabbra is N tagot tartalmaz, de a produktum felett

1i,.0 nem szerepel. Ennek egyszertien a

(330) egyenléség az oka, ugyanis a (334)-ben 1egelol szerepld QT miatt, tovdbbd az Qf Qf =

1,0 "1,0

0 egyenloseg implikdcidjaként, minden [[], C pmlpa _— ] produktum kiesik amelyik Ci
(1/vVB)XY i, tagot tartalmaz. Igy tehat a (326)-ban szerepld |V) forméja

1110’ -

V)=, Y d,. ,WH T o] (335)

Y15 YN

B5) Ezen lépésben a (335)-ben szerepl |V') formét (323) segitségével alakitom at. Ennek
megfelel6en
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|v> = [B QT Z d'Ylv S5TIN H pa:lpouUPQ =B Z dﬁ/l"“’PYN H pouopa

Y15 YN Y15 YN

= Z b'Ylv 7'YNH pa,lpa,apa (336)

Y15 YN

Itt az els6 sor utolsé egyenldsége annak a kévetkezménye, hogy a (330) fenndlldsa melett
értelmezett {Cp;, . } operdtor szet kanonikus Fermi operatorokbdl all, tovabbé [T, alatt
Clio
elé tolhato, és ekkor, €, annihildlé jellege miatt € ,|0) = 0. TovaAbbmendleg, (336) utolsé

nem szerepel, igy Qm egy egyszerlu fazisfaktor megjelenése mellett a vakuumaéllapot

soranak felirdsakor figyelembe vettem a d., . ., koefficiensnek (334) utan adott értelmezését.

A (336)-ben kapott eredmény fontos informdaciét szolgaltat }A’i,g = Qiafli,g esetén
ker(P,,) Hilbert altér szerkezetérél. Mivel a {C'p,i,,pp} operatorok kanonikus Fermi jel-
legtiek és (330) értelmében Ci;, o, = (1/vB)hy,, bevezetve az XT C;MJP = (p,ip, 0p)
jelolést, ugy hogy az o, # 01 esetén tetszileges p-re, mig o, = 0, esetében p > 1-re legyen
csak értelmezve. [Megjegyzem, hogy ¢ indexbdl altalaban, mindkét spinvetiilet figyelem-

bevételével Osszesen (2N, — 1) darab van]. Ilyen esetben tehat, ker(P,,) minden vektora

V) =TI X/0) (337)

form&ju, ahol az Gsszes )A(; operator rendelkezik a kovetkezo, antikommutacios relaciéval
megadhaté tulajdonsdggal (a kovetett példdban n = (i, o))

{Q,, X[} =0. (338)

A (338) kifejezésben n rogzitett de tetszéleges, és ¢ minden olyan tetszéleges indexet stirit
amelyre (338) fenndll.

A ker(X", P,) struktirdja
A (320) Osszefiiggés miatt, ker(P,)-nek (337,338)-ban adott ismerete mellett, a
Sty P, = Sty QLQH magja is egyszertien megadhatd. Mivel a megadott Osszeg esetében

az eredd mag a magok metszetét jelenti, tovabbd az (2, operdtorok linedrisan fiiggetlenek,
a ker(X™, P,) kernelt kifeszitd dsszes vektor

/
LSV

To) = [ X |0) (339)

formaju, ahol n'y, az X:L, operatorok maximaélis szdama, és ahol minden n < n; és n’ indexre
{Q,, X1} =0, (340)

egyenloség kell teljesiiljon. Hadd jegyezzem meg, hogy az adott koriilmények kozott,
(339,340) az unicitas fennallasa mellett igazolja a (302,303) Gsszefiiggéseket.

A ker(H'), H = Y™, P, Gsszetétele
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A (320) miatt a ker(H’), a(ii—l(;E %:1 P, esetében ugy 4ll el, hogy a (339)-ben szerepld

vektort gy alakitjuk, hogy nemcsak ker(> L, f?n) alteret feszitse ki, hanem egyben az n; <
n < m esetben vett ker(P,)-ben is benne legyen, kifeszitve ker(H')-et. Mindezt a ker(P,)
tagok metszete adja, tehat tgy lehet kialakitani, hogy a (339) jobboldalan szerepld szorzatbdl
csak azokat az operatorokat tartjuk meg, melyek az igy kapott |Wo)-t a ker(X0-,, .y P,)

magba is behelyezik. A (339)-ben szereplé n’ indexeknek ez a szelekcidja adja a (305)-ben
megemlitett I, halmazt, amely alapjan a |W)-bdl kifejlesztett alapallapot a

W,(N)) = [T XV0). (341)

n'€lys

Minden k:er(f] )-ben 1évé vektor ilyen formdju, tehat ezéaltal a (307)-ben megadott
alapallapoti hullamvektor unicitasa, a feltételezett kortilmények kozott igazolt.

Alahtizom, hogy bizonyos N részecskeszamok esetén az I, halmaz kivalasztasa tobbféle
képpen lehetséges és ezaltal az alapdllapot degeneralta valik. A (319) Osszefiiggést is
megengedo unicitasi fogalom esetében ez nem vezet ellentmondashoz, és ez esetben a teljes
ker(H')-et kifeszité hulldmvektor

[We(N)) =D Ko T X1100), (342)
[ TL’GIMa
ahol I, az 0Osszes lehetséges indexszelekcios lehetdségeket tartalmazza, és a K, skalarok
tetsz6leges numerikus koefficiensek. Ilyen esetben a (342) jobboldali 6sszegében szerepl6
kiilonb6z6 elemek linearisan fliggetlenek kell legyenek.

5. A levezetett alapdllapot fizikai tulajdonsdgainak elemzése

Erre a pontra érve, az N-fiiggé |V ,(NN)) alapallapot formaja mar egzakt és explicit
forméban ismertnek tekinthetd, de egyelére csupan egy bonyolult matematikai kifejezést
jelent, és altalaban a kapott kifejezés semmit sem &rul el (rdnézésre példaul) a kapott
alapallapot fizikai tulajdonsagairél. Ettol a ponttdl kezdodik tulajdonképpen a fizikai tu-
lajdonsagok feltarasa, mely 1épés altaldban kiilon kihivast jelent. A fizikai tulajdonsagok
feltarasa stratégiailag végeredményben alapallapoti varhaté értékek pontos kiszamitasat je-
lenti. Mivel |W,(N)) ismert, ez a 1épés elvileg mindig megtehetd, de altalaban és effektive
szintén nagyvolumenti és iddigényes munkat jelent. Ezen a vonalon is példazni fogok az
alabbiakban néhany tulajdonsidggal kapcsolatos esetet.

A) Vezetd vagy szigeteld jelleg

Ezt az aspektust a (318) kapcsan érintettem mar. Amennyiben az allapot kiterjedt (lasd
Ref.[*7]), du = 0 [lasd (318)] viselkedés mutatja a vezeté mivoltot. Ezzel ellentétben, a
op # 0 altalaban szigetelé mivoltra utal, hisz ez az egyenlétlenség, az alapallapot felett
toltésrés jelenlétét jelenti.

A vezeto jelleget hosszutavi hopping alapallapoti varhatéérték szamitassal is lehet
tesztelni
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0.3+ 32014 4 ), (343)

1+r o

mely kifejezés
1
= —5 " I'(r) 44
¥ 2T (344)

modon csupédn r fliggévé tehets. A (344) segitségével

B
egyrészecske lokalizacios hossz, A , értelmezheto. Termodinamikai hataresetben A\ — oo
jelzi a delokalizaltsagot ami altalaban fémes viselkedést jelent, tovabba A < oo véges érték
lokalizalt, szigeteld jellegre utal.

B) Fermi vagy nem-Fermi folyadék jelleg, vezetd tulajdonsig esetén

Ez esetben az
Nko = (ko) = <\I]g|é;r<,aék,0|\1]g> (346)

kiszamitésa sziikséges, ahol ¢k , a ¢, Fourier transzformaltja. Ha ny , k szerinti fliggésében
tartalmaz szogpontot melyet egy véges fliggdleges ugras kovet, igy a rendszer Fermi folyadék,
ha viszont teljesen folytonos viselkedést mutat folytonos elsérendii derivalt mellett (azaz
szogpont nélkiil), a rendszer nem-Fermi folyadék (lasd Ref.[**?], 59 oldal).

C) Ferroméagneses tulajdonsig vagy paramdgneses jelleg

Ttinerdns rendszer esetében az S = ;§x+;5’y+ggz teljes spinoperéatorra kell koncentralni,
ahol S, =3, S, (i), a =x,y, 2, és

S:(i) =

N ~ N

(i — ). Suli) = (S_() = élyéry, Suli) = S,() £iS,6),  (347)

ll\DlP—‘

tovabbé i, J j, k a Descartes-féle koordinatarendszer egységvektorai. Ekkor
Ry = (W,|5°|w,) (348)

kiszamitasa és Ry # 0 (a kiilsé médgneses tér H 7616 a szédmités sordn) spontén fer-
romégneses fazis jelenlétét jelenti (hisz ekkor a teljes spin nagysdg négyzet varhatéérték
zérétél kiillonbozo), ellentétes esetben a rendszer paramégneses.

A ferromagneses fazis kimutatasa a tengelyvetiilet atlagértékének kiszamitasaval is
lehetséges (ez alkalommal is H = 0)

Ry = (W,]S.|W,), (349)

Ry # 0 mutatvan a ferromégneses fazis jelenlétét. Ezen utébbi, (349)-re alapozott eljaras
akkor alkalmazott, ha a leirds soran még véletleniil sem valaszthato a tengelyvetiileteket
koveto tengely az esetlegesen fellépo spontan magnesezettség iranyara merélegesen.

A tovabbi mas fizikai tulajdonsdgok is, a bemutatottakhoz hasonldéan, a jellemz6 fizikai
mennyiség alapallapoti varhato értékének kiszamitasa alapjan értékelhetoek.

Az e fejezetben bemutatott és a pozitiv szemidefinit operatorok tulajdonsagain alapuld
moédszer a (XII, XIII, XTIV, XV, XVI, XVII) fejezetekben keriil alkalmazasra.
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VI. ANIZOTRq)(i)ﬂgl?SOS-P -SURUSEG HULLAMOK.

A. Koriilmények

A jelen és elkovetkezo tizenegy modellkoriilmények kozott levezetett sajat eredményeket
bemutaté fejezetek indité alfejezetei (a Kdrilmények) a rovid bevezeto és jarulékok (részletes
elézmények, alkalmazott mddszer, sajat publikdcidk) elhelyezésének bemutatasa mellett arra
is hivatottak, hogy ismertessék azon gondolatokat amelyek a fejezeteket Osszekapcsoljék.
Mivel ilyen jellegii el6z6 fejezet nincs, itt nem tudok oOsszekapcsold informaciét felsorakoz-
tatni, csupan indito aspektusokat. fgy alahtizom, hogy spin-siirtiség hullam lesz az indité
rendez6dési forma, mégpedig anizotrop formaban. A leirds ezen a szinten atlagtér jellegi,
korrelacios hatésok 1ényegében kismértékben kertilnek el6térbe, igy a kiillonlegességet, amely
a k-fliggo energiarés okozta és energetikailag stabil formaban fenndllé k-térbeli anizotrépia,
egy specifikus koegzisztencia okozza majd.

t41

Steglich 1979-ben fedezte fel az els6é nehézfermionos rendszert®, s kisérleti vonalon, a

nehézfermionos rendszereket ma is legjobban jellemzé anyagesalad 1983-1985 periédusban

ldtott napvildgot Ott, Fisk és Stewart munkdssidga nyomdan*?

. Ekkor valt vilagossa, hogy
elvileg nemcsak izotrépikus stiriséghullamok létezhetnek. A bemutatott eredmények 1985-
1986 eleje periodusaban sziilettek, a kézirat 1986 aprilisdban volt publikalasra bekiildve.
Tudoméasom szerint ez az elsé konkrét levezetés mely anizotropikus stirtiséghullamot
eredményezett konkrét osszetételii anyagokra alkalmazhaté moédon.

18191 ban taldlhatok, a modellelemzés és

A témakorhoz tartozd sajat publikdcick Ref.[
szamitas részletes elozményei a II A1 alfejezetben voltak bemutatva, mig az alkalmazott

moddszer ismertetése a IV A alfejezetben tortént.

B. A modell és eredmények

Az éltalam haszndlt modell Hamilton operator egy erts-kotés kozelitésben jellemzett
egysavos egyszerii kobos rendszert ir le Hubbard kolcsonhatés és elsoszomszéd kétrészecske
kolesonhatésok figyelembevétele mellett

X 1 1
H=—-3"1(a] ,4;,+ He) + 5 SN Ul ai0a] a0,

%,7,0 1,0

1 _
— Z7.77k7l AT A . AT 3
+ 2 2 : z : VO'»L',O'J'7O'k7a'lai,o’ia]70-jak70'kal70l' (350)

1,5,k,l 0i,05,0k,01

Ezen Osszefliggésben azg az 1 csomoponton haté o spinti elektron kelt6 operatora, ¢t a hopping
métrixelem, ex = —tyk, 7k = 2[cos(ak, )+ cos(ak,)+cos(ak,)] a diszperzié relacié (amelyben
a a racsallandét jeloli), U a Hubbard kolcsonhatds csatoldsi allandéja, tovabba V' az elsd-
szomszéd kolcsonhatasokat irja le. Az i, 7,.. rdccsomépontokra vett Osszegek csupdn az
els6szomszéd tagokatat veszik figyelembe.

A V-ben egyrészt az els6szomszédok kozotti spinkonfiguraciétél fiiggd kolesonhatési

jarulékok vannak jelen
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‘/1’]7 [P - V52j_5k lécrl,o_(scrk ol(scri,ol - ]5i,k5j,l6cri,ol(5crj,okécri,—crj

0i,05,0k,01

- J(Si,jék,léai,aj60k70160i,—0la (351)

mésrészt fononikus eredet(i (fononok altal medidlt inter-elektron jarulék) tagok vannak fi-

gyelembe véve, melyek Ref.[**?]-ben voltak nehézfermionos rendszerekre levezetve

0,5,k - _
V2 0iy0,0k,01 _gldivléjvkaaiﬂj(sakm - g25i7j6k7160'i70j60'k70l
- g3(5i,j5i7k50i70j50'k7<7l50'i:—0'l + 5i,j5i7150i70’j50'k70'l50'i,_0'l)7 (352)

tovabbd V = Vi + V5.  Megjegyzem, hogy ilyenszertt Hamilton operdtor alkalmazisa
nehézfermionos rendszerre a nyolcvanas években standard (rendkiviil gyakran alkalmazott)
volt?%?, de &ltaldban szupravezeté tulajdonsagok kialakuldsinak vizsgélatdra hasznéltak
(amint én is ezelott?®!). Azt is meg kell emlitenem, hogy a konvenciénalis spin-sfirfiség

hulldmok tobb éven keresztiili tanulmanyozasabdl??

ismertem, hogy milyen kolcsonhatasi
tagok jatszodnak szerepet itinerans antiferroméagnes tulajdonsdgok kialakitasaban.

A nesting-feltétel exrq = —ex [lasd (5)] az [1,1,1] k-tér irdanyba bedllitott Q
hullamvektorra all fenn. A savot félig toltottnek tekintem.

A kiindul6 Hamilton operatort atlagtér kozelitésben kezelve, amelynek soran a

+o

stirliség hulldmokhoz vezeté a 77 = <dL,ig&k+Q,ia> atlagértékeket tekintettem zérétél

kiillonbozonek, a kovetkezé effektiv Hamilton operator adédik (lasd (4,5))

eff —ZEkCLk Ua'kU + W Z {a'k Ua’k+Q U[gl (k k/) +U(k/)

L

+ 95 (k, k’)T‘”(k’)] + H.c.}, (353)
ahol N, a raccsomoépontok szama, tovabba az effektiv k fiiggd csatoldsi allandok

g1 (k,K) = (32— g1 — V)[6 £v(k — k)],
GGk K)=U+6(g2+J) FIv(k+K)Favk-k). (354)

Megfigyelhetd, hogy az effektiv csatolasi allandok k fiiggése, amely végeredményben (358)
révén az anizotrépikus (azaz k fiiggd) spin-siiriiség hullimhoz vezet, a (354) Osszefiiggés.

A normaélis Green fiiggvény [G7(k,iw,) = <(ak7(,|aLU>), lasd (1) alatti széveg], és az
anomdlis Green fuggvény (F7(k,iw,) = <(€Lk+Q,o\€LLU)>) (5) szerint vett definiciéja utdn,
a (353) effektiv Hamilton operator (2) Gorkov mozgasegyenletbe valé helyettesitése ttjan
adodnak a Green fiiggvény egyenletek, melyek megoldéasa

G (i) = L o ) = 2

N, = (iwn)? = & — |9, ()|
1

g = 1 Sloi (k1) (1) + g5 (1 k)~ (1), (355)
A k/

tovabbd, g%(k) = —g* (k) egyenléség teljesiil. Megfigyelhetd, hogy a
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As(k) = (5)(95 (k) = 97, (&) = g7 > lof (ke k) — 5 (b, K)][r7 () — 777 (k)]
11

- / z__O /
=3 > 9s(k, K)T'r,[o*17 (K], (356)

mennyiség, ahol gs(k, k') = ¢ (k,k') — g5 (k,X'), és Tr, a spintérben vett spurt jeloli, a
|2 = |ga|2
a Green fiiggvények nevezdje (amely polusai az egyrészecske gerjesztési spektrumot adjék),
ekkor N, = (iw,)?* — E(k)? E(k) = \/ei + |As(k)|? formdba frhat6. A (356) egyenléségbdl,
a (7) felhasznalasaval és a (355) Green fliggvények ismeretében a spin-siirtiség hullim rend-

spin-stirtiség hulldm energiarését értelmezi, hiszen |Ag(k) Osszefiiggés értelmében

paraméter egyenlete a kovetkezo format olti

1 57/ z o (1) ! SalAS,
8500 = 1 o ) = 5 200

(357)

[tt az n szerinti Osszegezés a Matsubara frekvencidk szerinti Gsszegzést jeloli, melyet (8)
szerint végzek el. Bevezetve a Ag(k) = 20 S;(k)A; felbontést ahol az S;(k) szimmetria-
adaptalt ortogonalis fliggvények az O csoport ireducibilis abrazolasai mentén helyezkednek
el és forméjuk

So(k) =1, S1(k) = 7, Sa(k) = V6[cos(ak,) — cos(ak,)],
S3(k) = f[ s(aky) + cos(ak,) — 2cos(ak,)],
Sy(k) = sin(ak,), Ss5(k) = sin(ak,), Ss(k) = sin(ak,), (358)

a (357) egyenlet egy 7 egyenletbdl allé csatolt egyenletrendszerre bomlik

:_zg” 2509220 g (359)

2E(k)

A (359)-ben szerepl6 csatoldsi allandékat a g9 = U +6(V +J +G1), g1 = g2 = g3 =
(V—1—-32)/6, g4 = g5 = gs = 2(V + I — go) Osszefiiggések adjdk. Megemlitem, hogy a

(359) egyenletekben szereplé A;, i > 1 komponensek anizotrépikus (k fiiggd) spin-siirtiség
hulldmokat jelentenek. Mivel (359) tetszéleges g;, ¢ = 0,1, ..., 6 csatolasi allanddra a trivilis
megoldast (minden i-re minden A; = 0) is visszaadja, az anizotrépikus stirtiséghulldamok
megjelenési tartomanyait a (359) mellett, energetikai stabilitdsuk (azaz termodinamikai po-
tencidljuk értéke) is meghatarozza. Az a spin-siirtiség hulldm fézis jelenik majd meg: amelyet
a) (359) nem-trivialis megolddsként megenged, ha b) az illet6 fazisdiagram pontban a (359)
altal megengedett Osszes lehetséges megoldas koziil (beleértve a trividlis megoldast is), az
illet6 fazis termodinamikai potencialja a legkisebb.

A megjelend spin-stirtiség hullam fézisok energetikai stabilitasat a (9) alapjan fejeztem
ki

AV coshPE&)
Q=0+ — In—2— 360
’ ; gi N g " coshﬁ% (360)

ahol )y a paramagneses fazist jellemzi.
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A modell energetikailag isds?a:b?%gso-k]éﬁ tartalmazé T — 0 fazisdiagramjat az 12.
Abra tartalmazza. Amint lathaté, az izotrépikus (A¢ # 0) fazison kiviil, az anizotrépikus
Ay, As (ez koegzisztencia fazist jelol, Ay # 0, Az # 0 formdban), és a Ay = (Aysink, +
Assink, + Agsink,) fazisok is létezhetnek (A4 # 0) energetikailag stabil (azaz (360) altal
stabil) formaban.

Qo
t
AO 13 (
N 12
6g, ALY
t | | | \\\
3 2 1 w
1
Az A3 2 J4
A 3 2t
A,

12. Abra. A modell T = 0 fazisdiagramja. A Ag izotrépikus spin-stirfiséghulldm mellett az
anizotropikus (Ag, A3) koegzisztencia és a Ay spin-stirtiség hulldm energetikailag stabil fazisok is
fellépnek. Az utébbiban egyszerre Ay, As, Ag # 0.

ﬁ\<\

2
AZ A3 3
13. Abra. A modell T # 0 fazisdiagramja I/t = 0 esetben (V =V — g3). P a paramégneses

fazist, Ay az izotrépikus spin-siirtiség hullam fazist, mig Ao, A3 az anizotrdpikus spin-sliriiség
hullam fazist jeloli.

A T # 0 fazisdiagram I/t = O-ra vonatkozé metszetét tartalmazza a 13. Abra. Meg-
jegyzem, hogy T' # 0 hémérsékleten a A4 fazis csak I/t # 0 esetében létezik energetikailag
stabil forméban (I/t > 0 esetben a 13. Abra V/t tengelyének franyéban jelenik meg a
paramagneses fazis alatt az origé kornyékén). Aldhtizom, hogy a 12-13 Abrék a (359,360)
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Osszefiiggések egyiittes numerigu%ﬁgmzecgébgl%lltak elo.
A 12-13 Abrén megjelen6 rendezett fazisok kritikus homérsékleteire adodé osszefliggések

t t

TN,i = teXp[_a'g']v T >>1,
t
TN,Z - Blglv f ~ 17
t
TN,i = %3i, T << 1, (361)

format eredményeznek, ahol az «;, §3;,7; numerikus paraméterek értékei i@ = O-ra: oy =
0.14, Bp = 0.19, 79 = 0.25; ¢ = 2, 3 koegzisztencia fazisra: g3 = 1.07, B33 = 1.25, 723 = 1.5;
végiil a A, fazisra vonatkozdlag: oy = 1/12, 84, = 0.10, 4 = 1/8.
A fizikai mennyiségek T' — 0 hatdresetben vett homérsékletfiiggésének levezetése céljabol
a fajhét illetve a mégneses szuszeeptibilitdst szamoltam (12), illetve (13,14) mintdjara. En-
nek alapjan a fajho kifejezésére
_ —; > E9(E () + %(ﬁk)]cosh_zﬁET(k), (362)

illetve a magneses szuszceptibilitasra

A1) = (g oot P 4 257 B thann P, (363)

osszefiiggések adédnak. Ezeknek alapjan a " — 0 hatéresetben x(T') egy aditiv konstans

mellett megjelend négyzetes homérséklet fiiggést mutat minden ¢ = 0,1, ..,6 értékre. Ezzel
ellentétben, T — 0 limeszben, a fajhé az izotrép A, esetében (a matematikailag BC'S jellegii)
exponencidlis T fiiggést adja, de Ag, As, illetve A4 fazisokban ezt hatvanyszerti hémérséklet
fliggés valtja fel. Az anizotropikus spin-stirtiség hullamnak ez egy tipikus kisérleti jegye,

262 A Ay, Ay és A, fazisokban ez egy T° szerinti fiiggés.

kisérletileg is tapasztalt tény
Megmutattam'® hogy ez a viselkedés azzal kapcsolatos, hogy a k fiiggd energiarés pontokban
metszi a Fermi feliiletet.

A tetszOleges Bravais racsra vald kiterjesztését a szamitasoknak a spin-siirtiség hullam
[263]

esetére a ['Y]-ben, mig a toltés-siirtiség hullim esetében vett kiterjesztést a -ban tettem

meg.
C. Kovetkezmények

Az eredmények vildgosan mutatjak, hogy abban az esetben, ha spinallapot-fligg6
els6szomszéd kolcsonhatasok vannak jelen a rendszerben, a stirliséghullam formaban torténé
rendezd6dés energetikailag stabil anizotrépikus formaban is megvalésulhat (nesting feltétel
fennalldsakor). Megfigyelhetd, hogy az energetikai stabilitds biztositdsdban a koegzisztencia
fontos szerephez jut és ez keriil kiakndzasra (teljesen mas rendez6dési forméra) a kovetkezo
fejezetben is.

A publikécié 6ta tébb mint 25 év telt el, és az eredmények nehézfermionos rendszerek
tulajdonsagait konyv formaban osszefoglalé anyagokba is bekeriiltek?**. Ma inkabb a ma-
gashémérsékleti szupravezeté anyagokhoz kozelallé rendszerekben tanulmanyozzak inkabb
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e rendez6dési format. Van sgercéé-%?greg:el'rﬁékezik arrél a tényrdl, hogy anizotrépikus
stirfiséghullamok levezetését konkrét anyagrendszerekben, elsék kozott végeztem?®d, és az

elért eredményeket 27 év utan is idézték?%.

D. Tovabbi eredmények

A bemutatott formalizmussal 1/77 relakszécids id6 mérési eredményeket magyaraztam

elméletileg?!, az anizotrépikus sfirfiséghullimok szimmetridit részletesen elemeztem?®”, és

mas fazisokkal vett koegzisztencia lehetdségeket is tanulményoztam?68.

VII. RETEGES FELEPITESU SZUPRAVEZETOK KRITIKUS
HOMERSEKLETENEK NOVEKEDESE A SIKOK KOZOTTI CSATOLAS

KOVETKEZTEBEN

A. Koriilmények

Az €l6z6 fejezetben egy olyan fazis jellemzését szemléltettem, amely energiarése ani-

zotropikus a k fliggés miatt. Az ott bemutatott fazis torténetesen spin-siirtiség hullam volt,

és megjegyzem, hogy Ref.['®19]

43,

publikalasakor az anizotrépikus szupravezeté mar ismert
fogalom vol De az akkor ismert anizotropikus szupravezeté haromdimenzids rendszer-
ben el6allé fazist jelentett és az a lehetOség, hogy sikok kitlintetett szerepet jatszhatnak
szupravezeto fazis megjelentetésében kevésbé volt tanulmanyozott.

Erdemes észrevenni, hogy az el6z6 fejezet energetikailag stabil fazisai koegzisztencia
termékeiként allnak el6. Az itt bemutatasra keriilé eredményekb6l kidertil, hogy a koegzisz-
tencia jelenléte szupravezeto esetében is érdekes viselkedést eredményezhet.

Bednorz és Miiller 1986-ban publikaltak® az els6 magashémérsékletii szupravezetd
keramiara vonatkozé kisérleti adatokat, és ezek sikos felépitése koztudotta valt. Ezen sikos
felépités miatt a szupravezetd energiarésben egy tujfajta, k fiiggésen keresztiil fellépé ani-
zotropia allhat el6, mégpedig egy olyan, amely pl. a sikokra merdleges iranyt tiinteti ki speci-
fikus k fliggéssel. Az alabbiakban megmutatom, hogy egy ilyen rendszer esetében, koegzisz-
tencia révén egy olyan szupravezeto fazis johet létre, mely kritikus homérséklete magasabb
a koegzisztenciaba belép6 individudlis szupravezeto fazisok sajat kritikus homérsékleténél.

A bemutatott levezetés 1986 vége - 1987 eleje periddusban tortént, a kézirat 1987
juliusaban volt publikédlasra bekiildve. Tudomasom szerint ez az els6 olyan eredmény, amely
sikok kozotti (inter-layer) kapcsolat jelenlétében a szupravezetd kritikus hémérsékletének
novekedését igazolja.

A témakorhoz tartozé sajat publikacidk Ref.[h!7]

-ban talalhatdak, a modell elemzés és
szamitas részletes elozményei a IT A 2 alfejezetben voltak bemutatva, mig az alkalmazott

mobdszer ismertetése a IV A alfejezetben tortént meg.
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%Cﬁ: mer'H és eredmények

A rendszer Hamilton operatorara a kovetkezd kifejezést hasznédltam

_sz/dzw ()~ — 1)) + 5 >3 [ e )i (v)

J,l,o

523 [ [ @] () Vil = ¥ ()0 (). (364)
il o0

A (364) osszefiiggésben egy parhuzamosan, egyméstol s tévolsigra elhelyezkedd, sikokbdl
felépitett rendszert irok le. A ﬁ;o(r) téroperator a j sikban, o spinnel rendelkezo és r
pozicidban 1év6 elektront kelti. A sikok kozotti egyrészecske csatolast Jy; = J(6j 541 +
d;r.j—1) kifejezéssel adott amely szomszédos sikok kozotti hopping folyamatokat engedélyez.
A kétrészecske csatolast Vj (k) = Voo + Vi/2(0j 541 + 05 j—1) = Vi ; adja, amely Vj
tagjan keresztiil sikon beliili, mig V; tagja révén egymasmelletti sikok kozotti kolesonhatast
vesz figyelembe. Megjegyzem, hogy ezen Osszefliggésekben r (és Fourier transzformaltja k)
kétdimenzids vektorok, tovabba Vi ;(r) = (2m)~2 [ d’kVjr ;(k) exp[—ikr] teljesiil. A mate-
matikai egyszerisités kedvéért Vi ;(r —r') = Vi ;6(r — r’) forméval szamolok, igy tehdt
a Vg, Vi mennyiségek konstansok (igazolhaté viszont, hogy a végeredmény szintjén ezen
feltételezés nem jatszik lényeges szerepet).

Megemlitem, hogy a (364) alkalmazdsa sikos felépitésii rendszerekre nagyon gyakori
volt® 56 de p-tipusu szupravezetd, illetve fels6 kritikus tér értékelésére probaltak hasznalni.

Az (1)-nek megfeleléen a normalis Green fliggvényt G‘;’;,(r,r/) = <(@Ej,g(r)|@@;,7g,(r/)>)
definidlja, mig a (6)-nak megfeleléen a szupravezetot jellemz6 anomadlis Green fiiggvényt
Fﬁﬁl(r,r’) = (¢ (0) |y (r'))) irja le. Ezeket a Green fiiggvényeket csupan r — r’
kiillonbségtdl fiiggéknek tekintettem (a rendszerben szennyezédések nincsenek jelen) és az
igy kialakul6 (sikban 1év6 geometriai térvaltozo szerinti) Fourier transzformaltjaikat jelltem
G77 (k) illetve F77 (k)-val.

A (4) Hartree-Fock jellegli kozelitést alkalmazva, majd 7" # 0 hémérsékleten haszndlva
a (2) mozgésegyenletet, a kovetkez6 egyenletrendszer adddik

(1w, — fk)G;’;l(k, iwp) = 05000 + = Z Ji.G] (k iwn) + ZAUO‘ +a0 (k, iw,),

l,«

(iwn + &) FFTS, (K, iwy,) = —ZJ”F* (K, iw,) + 3 AT (K) P (k,dw,),  (365)

I,

ahol G;’;—T,/ (k,iwy,) és ' +UU (k, iwy,) a normélis és anomalis (Matsubara frekvenciatdl is fiigg6)

Green-fiiggvények, & = k2/(2m) — pu, pu a kémiai potenc1al és w, a fermionikus Mat-
subara frekvencia. Tovdbbmendleg, a (365)-ben szereplé A7y 7 (k), a ;’l”l(k) = A7) =

V(.o (r)1y o (1)) Osszefiiggéssel adott.

A tovabbiakban a (365)-ben a j — [ szerinti Fourier transzformélast végrehajtva, ennek
Fourier véltozéjat k.-vel jelolve, a AT/ "ben 1évé atlagot (7) szerint szamolva és csupdn
szinglet spin-allapott szupravezetOket figyelembe véve, a A = A(q, q,) = Ao+ Ajcos(q.s) +
Ay sin(q,s) szupravezetd energia résre a kovetkezd egyenletrendszer adédik
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c_890_14

Do = - ?d " i |
o B~ Zn: q i) — €2 —|A(q,q.)]?
- . A(qa qZ)
o= faita
= —B Z/dq ‘/IS’LH qz ( n)2 — 63 B ‘A(q, (]z>|27 (366>

ahol ¢, = &q + Jeos(q.8), és [ dq = [ d?q/(2m)? |70, dg./(2r).

A bemutatott gondolatmenet nem taglalja, hogy a Vy, V; kétrészecske csatolasoknak
mi a fizikai eredete. De ha feltételezziik hogy ezek léteznek és atraktiv jellegliek, akkor
a (366) egyenletrendszer a Matsubara frekvencidk szerinti Osszegek (8) formdban torténd
elvégzésével, egy sikon beliili (in-layer) Tp, (Ag # 0, A1 = Ay = 0); egy sikok kozotti (inter-
layer) T1, (A; # 0,A¢ = Ay = 0); és egy koegzisztencia T, (A¢ # 0,A; # 0,Ay = 0)
kritikus hémérsékleteket ad, amelyek egyenletei

1 /806
1=V /d —tanh—2,
Vol 19¢,/ """ 2

2
1=V /quS (qzs)tcm —516[1,
2¢, 2

1 : *(¢- c
1= 1] f dagtan 5210 = Vi [ ag ™5 bann 550y = VoA P03 = 367
1
Vl
0 s
B, B

14. Abra. A koegzisztencia kritikus homérséklet inverzének [, viselkedése az interlayer csatolds
V1 fiiggvényében (folytonos vonal). A Sy = 1/(kpTy) az in-layer csatoldsbdl eredd szupravezetd
kritikus hémérséklet, mig B; = 1/(kpTy) viselkedését a pontozott vonal adja. Léthat6, hogy
rogzitett és vonzo jellegl Vi-re, T, > Ty, T teljesiil.

A (367) egyenldségekben By = 1/(kgTy), 51 = 1/(kgTh), 5. = 1/(kgT.), tovabba az
I(J, B) fuggvény értelmezése a kivetkezo

1(J,8) = / dch;((q;‘;)t 56‘1 20, (368)
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A T, koegzisztencia kritikus gﬁ%é‘rs%lgect) 'Vi%eﬂ{edését a 14. Abra mutatja. A konkréten
szamolt értékek J << p esetében, és J ~ 1072V nagysagrend mellett, Ty ~ 107} ~ 10K,
To ~ Ty ~ 10K, Ty ~ Ty = O(10) tartoményokban a 7. /Ty ~ 10 értéket is elérik.

A kritikus hémérséklet novekedés matematikai oka konnyen megértheto. Példazom ezt
az aldbbiakban a T, > Ty egyenl6tlenséggel. Lathatd, hogy T, értéket a (367) els6 sora
adja. Ennek tudatdban, a koegzisztencia T,-t ad6 (367) utolsé sordban azt lathatjuk, hogy
az utols6 jarulék pozitiv, azaz |Vy||Vi|I?(J, B.) > 0 teljesiil. Ezért, ahhoz hogy a T.-t add
(367) utolsé sor igaz legyen,

1 Bee cos*(q.s) B.e
1— /d  tanh2<a — /d tanh e
1= Vil dagtanh 52000 = Vi g5 ) o (369

egyenlitlenségnek kell teljesiilnie. De altalaban |Vi| << 1, igy, (369) Osszefliggésbol

Be€q
2

1
11— Vol / dg—tanh<54] > 0 (370)
2¢4
ered. A (370) dsszehasonlitva a (367) els6 soraval automatikusan ., < [y egyenlStlenséget
eredményezi, tehat ténylegesen, T, > Ty. A T, > T; igazolasa is hasonlé gondolatmenet
alapjan torténik.

C. Kovetkezmények

A szamitasaim mutatjak, hogy a sikos felépitésii rendszerekben, a sikok koézotti kapesolat
kovetkeztében a szupravezetd energiarés anizotropikussa valik és ennek kovetkeztében, egy
koegzisztencia tartoményban, a szupravezetd rendezettség kritikus hémérséklete megné. A

69

szakirodalomban szédmon tartott hogy e jelenséget az els6k kozott jeleztem?®®. A szakmai

oldal még feljegyezte, hogy Inoue et. al.?™®

cikk, amely 2 honappal az én eredményem
elott volt publikalasra bekiildve, szintén a sikok kozotti kapcsolat fontossagat taglalja, de
ez tisztan inter-layer jarulékot tartalmaz, amit kisérleti adatok nem erdsitettek (és nem
erésitenek ma sem) meg. A cikk napjainkban is kap idézeteket* 272,

A magashémérsékletli szupravezetdk esetében viszont megemlitendd, hogy az anyagcso-
port tovabbi kisérleti tanulményozasa (legaldbbis a rézoxid sik tartalmid kerdmia tipusi
rendszereknél) arra a kovetkeztetésre vezetett miszerint, a sikok koézotti kapcsolat legerésebb
jaruléka a par-tunelacio, s ez utobbit pedig, az én kezdeti, itt elemzett modellem nem vette

figyelembe. Mé4s anyagoknal viszont a mechanizmus kisérletileg is aldtdmasztdst nyert?”.

D. Tovabbi eredmények

A problémat réteges felépitésti strukturdaba kényszeritett rendszer formajdban is

273,274 275,276
, .

tanulményoztam és szennyezOdések hatasat is elemeztem Megmutattam

tovabbd, hogy a koegzisztencia nyoman nyert kritikus hémérsékletnovekedés gy is elérheto,
hogy az inter-layer szerepet inter-band szerepkor cseréli fel>””, vagy a koegszisztencia maga

20,278

mas tipusi rendezettséggel jon létre . Az is aldhuzhatd, hogy topologikus jellegli ren-

dezddés se veszélyezteti az elért koegzisztencia fazisra vonatkozo eredményeket akkor ha
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kiils6 mégneses tér nincs jeleng %ﬁr?clgzoa:zé%’c%an igy, mert a vortexképzodés, amely meg-
bonthatnd a sikokon beliili és sikok kozotti szupravezeté parosodasok egyméshoz mért vi-
szonyat, csak egy adott kiilsé magneses tér érték felett 1éphet fel.

VIII. SZUPRAVEZETO ES SPIN-SURUSEG HULLAM KOEGZISZTENCIA

A. Koriilmények

Az el6z6 két fejezetben koegzisztencia révén kialakuld két érdekes fazist mutattam be
amelyek koziil az els6 anizotrépikus spin-stirtiség hullaimhoz, a mésodik pedig egy novelt kri-
tikus hémérsékletii szupravezetéhoz vezetett. Az alabbiakban megmutatom, hogy koegzisz-
tencia nemcsak tisztan spin-striség hullam komponensek, illetve szupravezeto fazis kom-
ponensek kozott johet 1étre, hanem elofordulhat az is, hogy kozos, spin-stirtiség hullam és
szupravezeto koegzisztencia is eldalljon.

Itinerans antiferromagneses rendezettség és szupravezetd fazis kozotti koegzisztencia

139 Kondo-récs tipusti

az 1985-1987-es években nehéz-fermionos rendszerekre vetédott fe
jellemzés esetében, egysavos modellre. A szamitasok 1987 vége - 1988 els6 fele periddusban
késziiltek, az eredmények 1988 oktéberében voltak publikéldsra bekiildve?'. Az eredmény
lényege abban &ll, hogy a spin-siirtiség hullam rendparaméterhez vezetd atlagtér kozelités
soran, ha mas rendezettség megjelenésének lehetoségét nem zarjuk ki, automatikusan
(k, —o; =k — Q, 0) tipusu szupravezet6t generald atlagértékek is megjelennek [itt Q a fedési
(nesting) vektor|, melyek a szupravezetd fézist itinerdns antiferromégnes jelenlétében sta-
bilizaljak. Hasonlé probléma &ll el¢ Cr otvozetekre is, csakhogy ez alkalommal a rendszer
kétsavos. Ugyanolyan szamitastechnikai eljarast alkalmazva kideriil, hogy a stabilizal6 faktor
jelenléte itt is fontos, de ekkor kiilonb6zo inter-sav tipusi szupravezetét generald atlagértékek
jatszanak végeredményben stabilizal6 szerepet. Erre az esetre vonatkozo eredményeim 1986-
ban jelentek meg?.

A témakorhoz tartozd sajat publikdcidk tehat Ref.[*?%)-ban taldlhatéak. Megjegyzem
tovabba, hogy a modell elemzés és szamitas részletes el6zményei a 1T A 3 alfejezetben voltak
bemutatva, mig az alkalmazott mddszer ismertetése a IV A alfejezetben tortént meg.

B. A modell eredmények

1. Nehéz-fermionos rendszerek esete

A kiindulé Hamilton operator H=H, + H, tipust, hol H,; a Hubbard modellt irja le
. 1 1
Hy =~ So(tal a5, + He) — Y al i, + 5 N UG ai0a0] a0 (371)
i7j7o i,U i,U
A (371)-ben t a hopping matrixelem, p a kémiai potencial, U a Hubbard kolcsonhatds, és az

(1, j)-re vett Osszegzés csak az els6szomszéd tagokat érinti. A H, tag spinfliggd elsészomszéd
csatolasokat tartalmaz
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. _dc_890_14
Hy=—= Y K(iy,ia, i34, 0,0")a 404,000, iy, (372)
{in}0:0

melyek segitségével Kondo-récs tipusi anyagok jellemezhetéek?%2™. A (372) egyenletben
el6fordulé csatolasi allandék koziil effektive a K(i,7,7,4;0,0") = Vi, K(i,i,7,7;0,0") =

Vob_oor — V36501, K(3,],1,7;0,—0) = —V) tagokat hasznaltam.
Megfigyelhetd, hogy tipusat tekintve, a (371,372) Hamilton operdtor a VI. fejezetben
hasznalt Hamilton operdtor tipusaval egyezik, tovabba az alkalmazott szamitasi mod is a
VI. fejezetben alkalmazottal identikus. Ennek megfelel6en, ha csak spin-siirtiség hullam

rendezddést engedek meg, a rendparaméter egyenletek, (359) Gsszefiiggéseknek megfelelden
8= g S, 001K
I(k) = QiatanhﬁQG w® = /€2 + Ae?)
= Z Su(k)Ay, (373)
n=0

ahol A® a spin-stiriiség hullam energiarése, £ = —ty, — pu, Ny a rdccsomopontok szama, a
csatolasi allanddék

=U+6(Vi+ Vo +V3),
gg = (‘/3 - ‘/4)(5n,1 + 671,2 + 5n,3) + (VE% + ‘/4)(5n,4 + 671,5 + 5n,6)a (374)

tovabbda (358) Osszefiiggéseknek megfeleléen (egyszerti kobos rendszerre amelyben dolgozom)

So(k) =1,

S1(k) = 2[cos(ak,) + cos(ak,) + cos(ak,)] = v(k),

Sy (k) = V6[cos(ak,) — cos(ak,)],

S3(k) = \/_[cos(ak‘ ) + cos(aky,) — 2cos(ak,)],

Si(k) = sin(ak,), Ss(k) = sin(ak,), Ss(k) = sin(ak,). (375)

Ha most ugyanazon (371,372) Hamilton operatorra csak spin-szinglet, paros médon
k-fligg6 energiaréssel rendelkez6 szupravezeté rendezettséget engedek meg, tovabba a
kozelitések és a szamitds szintjén a VI. fejezetben alkalmazott eljardst identikusan kévetem,
a tisztan szupravezeté rendezédésnek megfelelé rendparaméter egyenletek alakja (373)

Osszefiiggésekhez hasonléan

A = i Y0 S, (A T (k).
Ny 4
I*(k) = 2istanh52 w® = /€2 4+ As?)
= Z Su(k)A, (376)
n=1

ahol A* az igy kialakuld szupravezetd energiarése, £ ugyanaz mint (373) esetében, a csatolasi
allandok
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I Id(%*ﬁ/%%n_,llﬁ On,2 + 0n3), (377)

tovabbd, az S, (k) szimmetriafiiggvények definicidja (375) Osszefliggésekkel egyezik. Meg-
jegyzem, hogy a tiszta szupravezetd targyaldsa a Ref.[*%]-vel tokéletesen egyezik.

Az aldbbiakban megengedem, hogy mindkét (spin-stirtiség hullim és szupravezetd) ren-
dez6dés elvileg egyszerre is 1étezzen. Ekkor, A* =3 S, (k)As A* =%, S, (k)A? mellett a
(373) és (376) rendparaméter egyenletek (ugyanazon atlagtér kozelitésben) dsszecsatolédnak,

és a kovetkez6 formdt oltik

A — oo LS A (1),
Ny &

1 s
A5 = g 2 S AL 1L (K), (378)
Ny 5
ahol az I. mag-tagok formaja
1 B(A)+ 5&]_
I3 (k) = +
1(k) 4w+tanh 5 1 _tomh 5
a S AQ S
]:I:(k> = ]—I—(k> + (52 +Aa2)1/2]—(k)7
w2 = A2 4 [(E2+ A2+ A (379)

Megfigyelhet6 hogy a koegzisztencia probléma (378) egyenleteibe egy 1j rendparaméter,
Ag, is belép, amely értelmez6 képlete

1 . .
Ag = 9N, > (k-0 k-qo), go=06Vi—U. (380)
k

A (380)-bdl a Green fiiggvényeken keresztiil levezetett rendparaméter egyenlet alakja

Ag = gQNiA SIBaI 09 + (€ + A) () (381)
A (381)-ben a ) vektor jelentése ugyanaz mint a VI. fejezetben (a 3D egyszer(i kébos rend-
szerben [1,1,1] frdnyba mutaté ,,nesting” vektor). Megjegyzem, hogy a tanulmanyozott
Hamilton operator (4) szerinti atlagtér elmélet targyaldsa (380) tipusu atlagot automatiku-
san megjelentet, tovabba spin-stirtiség hullam és szupravezetd koegzisztencia esetében, ezen
atlagokra (381) zérétdl kiillonbozé értéket ad.

A koegzisztencia probléma térgyaldsa igy a (378,381) egyiittes megoldasan alapszik. Ezt
elemeztem T" — 0 hataresetben. Hogy a kapott megoldas energetikailag is stabil legyen, a
bels6 energia normalfazishoz mért valtozdsat is nyomon kovettem. Ez utobbi értéket
5UA2 BUAT AL?

OF = + +— + X,
; 9; ; 95 9Q

1 3 1
X=—— Z{—(w+ + W_) — —[w1,+ + wi,— + W, + + Wa, — + 2&)3]} (382)
N, 42 2

adja, ahol 0E = E—Ey, Ey a A® = A* = Ay = 0 fazis energiaja, tovdbba, az w; +, 1 = 1,2, 3,

pozitiv mennyiségeket az
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C 14
wie = |(E2+ A2 £ Ay, wzi_fA—? 6L AQR, ws= /AP H [+ AT, (383)

egyenléségek adjak (az Osszefliggéseket (11) T — 0 hatarértéke eredményezi). Az egyiittesen
elemzett (378,381,382) egyenletrendszer stabil és ,,tiszta” (egyediil megjelené) Ag # 0, A® =
A* = ( fazist nem eredményez, de energetikailag stabil rendezett A® # 0, A® #£ 0 koegzisz-
tencia fazisok Ag # 0 jelenlétében jelentkeznek csupan (lasd a 15. Abrét).

0 1 2

15. Abra. A tanulmanyozott rendszer T' = 0 energetikailag stabil fazisdiagramja a (g§/t, g5/t)
sikban. A tiszta és stabil A® # 0, A* = Ag = 0 szupravezetd, (A # 0, A® = Ag = 0 spin-siiriiség
hulldm), megolddsa a g3/t-tengely és 5-0s gorbe, (g§/t-tengely és 1-es gorbe) kozott helyezkedik
el. A 3-as gorbe jelenti a szupravezetd és spin-stirtiség hulldim fazisok kozotti hatarvonalat, ha
A% #£ 0, A% # 0 koegzisztenciat nem veszek figyelembe. A 2-es és 4-es gorbék kozott metastabil
A% #£0,A% #0,Aqg = 0 koegszisztencia fazis van jelen. A besatirozott teriiletek jelentik a stabil

A% #0,A% #0,Aqg # 0 koegzisztencia fazist.

2. Kétsavos rendszerek esete

A Cr otvozetekhez hasonld kétsavos és spin-siirtiség hullamot engedélyezd rendszerek

Hamilton operatora volt a kiindulépont?®

Hy =" & qina + D &bl obias

,Q k,a
= Z Z (gc5a,56 ot 9s0as - 0'%5)(CALLOLBI(756L7,YCAL1(/75 + H.C.), (384)
k.k’' a,58,7,0

Itt a, 3,7,0 spin indexek, tovdbba &, = € 4+ 9, § = —e + 0, a két sdv (a és b) diszper-
zidrelacidja, amely 6, = 0 esetben teljes , nesting” feltételt (ldsd (5) utdni megjegyzést)
biztosit. A 0, # 0 jelenléte dopoléssal érhet6 el, amely kovetkeztében tokéletlen (imper-
fekt) nesting kondicié all el6. A aka illetve bl ko 8z 5,a”, illetve ,b” sdv (kanonikus Fermi)
kelt6 operatorai. A H,-ben szereplo két sav kozottl kétrészecske kolesonhatas a g., illetve
gs csatoldsi allandéin keresztiil a spinszerinti fiiggés lehetd legaltaldnosabb felbontdsban®*

szerepel (o a Pauli matrixot jeldli).
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A (384)-ben megjelen6 kélcg(glha§é%98:ggk%supén stirtiség hullam szer(i rendezédést en-
gedélyeznek?®, mégpedig g. toltés, g, pedig spin sfirtiség hulldmot. Ahhoz hogy szupravezetd
fazis is megjelenhessen a rendszerben, egy BCS tipusi Hamilton operator tagot is figyelembe

veszek, amely formaja
1 AT AT
:§ZZZ>‘chakcjﬁ —x%,8,~kCi,ak" (385)
k a8 tj

Ezen osszefiiggésben ), ; a csatoldsi dllandd, i, j = a, b a sav indexek, tovdbbd ¢l = a illetve
¢ = bt sszefiiggések teljesiilnek.

A rendszer teljes Hamilton operdtora H = Hy + Hy + H,. A normélis és anomalis [lasd
(5,6)] Green fiiggvények

G:;’Y = <<éi,k,a‘é},k,’y>>7 Fz*jaﬁ{ = <<éi,k,a|éT,—k,fy>>7 (386>

ahol G az i = j = a illetve i = j = b esetben adja a két sdv normal Green fiiggvényét,
illetve ¢ = a,j = b, vagy ¢ = b,j = a esetben a slirtiség hulldmokhoz vezeté6 anomalis
Green fliggvényt (ennek belatdsa érdekében megjegyzem, hogy dw—xi+qQa = lA)k,a teljesiil).
Az F}" a szupravezet6 fazis anomélis Green fiiggvénye amely i = j = a, vagy i = j = b
esetben savon beliili szupravezeté rendezettséget, illetve © = a,j = b, vagy ¢ = b,j = a
esetében siavok kozotti (intersdv) szupravezetd rendezettséget eredményez majd. A Green

fiiggvények segitségével (7) alapjan nyert rendparaméter egyenletek

=257 ZZ&WZG (K, ity

n oo,y

gsﬁ ZZUQVZG (k,iwy)
n oo,y

’]ﬁ ZZHaVZFOWkZWn (387)
nooy

ahol A, toltés-stirtiség hullam, A, spin-siiriség hullam, tovdbba A, ; szupravezeté rend-
paramétert jelol. Megjegyzem, hogy mindharom rendparaméter k fliggetlen formaban je-
lenik meg. A (387)-ben az n szerinti Gsszeg a Matsubara frekvencia szerinti dsszeget jeloli,
o, = i0},, tovabbd a spin-stiriség hulldm spin iranyitasa hatdrozza meg a z tengely
irdnyitasat.

Mindezek utan, a (4) atlagtér kozelités, majd a (2) Gorkov mozgasegyenlet a kovetkezd
Green fliggvény egyenletrendszert eredményezi
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e;1 0 —A 0 —A,, —A,, 0 0 G 1
0 e1 0 —-A 0 0 —Auwa DNy || Gap 0
A 0 g1 0 —A, —Ay, 0 0 Gha 0
0 —A 0 1 0 0 —Aup =Dy || Gos 1
i U = . (388)
Aty 0 Ay 0 ef1 0 A 0 F, 0
0 Az, 0 Az, 0 €1 0 A F*, 0
Ay, 0 A, 00 A 0 e1 0 Fy, 0
0 Ay, 0 Ay, 0 A 0 el £y, 0

Ezen egyenletben A (ahol A lehetséges értékei A, A;j, A}, Gyj, FY;), spintérben vett 2x 2
méatrixokat jelolnek, tovdbbd A, , = A.+0A;és A, _, = 0aholo = +1 éso=—1laoc =Tés
o =/ értékeknek felelnek meg. Tovabbmenodleg, 1 a 2 x 2 egységmatrix és ei(b) = 1wn & b)

A (388) megolddsa kozben |[A,.| = |App| feltételezést tettem, mivel fizikai ok més
tipusu megoldés eléallasat nem indokolta. Ez esetben két fajta megoldastipust talaltam
(Aap = Abas Aaa = Aoy = A feltételezéssel dolgoztam), mégpedig i) A = A, = App, Agyp #
0, amelyet az aldbbiakban szimmetrikusnak, és ii) A = A,, = —App, Ayp = 0, ame-
lyet az elkovetkezokben aszimmetrikusnak nevezek. Ilyen koriilmények mellett a Green
fliggvényekre ad6dé megoldasok a kovetkezdek. A é,j esetében

Gty = Kl(w+6,)(w” = 6%) + 20AN,Agp — A%(w + 04 ) — AZ(w — 6_ (1))
—nAZ (w4 0_ )],
Goy =Gyl = K{A[(w+6,)% — ¢ — A2 — A2, — A — 20AA,(w +0,) ). (389)

A jel6lések elmagyarazésa érdekében a kovetkezéket kell elmondanom. K = 1/{[w? —
w? (0)][w? — w2(0)]} tovdbbd w az iw, sliritett jelolése. Ezen tilmendleg (389)-ben csak
a = = o eset fordul el6, ahol ¢ = +1. A o fiiggé mennyiségek értékei és a jelolések a
kovetkezbek

0o =0 =06, Ng=AL=A.+A,, (0p) =0, +nAl,

wi(o) = (E, £6p)* + A2(U), E, =/ + A?,,
2

A2(5) = (87) 20,2 — AgAuy)? + AX(1 — ) (1 — ?—2)

AL = 1(00) (0,80 + AlGp)* + A% (1 —n)(1+ —) (390)

g

Ezen tilmendleg n az +1, illetve 0, tovabba n; az +1, illetve —1 a szimmetrikus, illetve az
aszimmetrikus megoldasok esetében.
Az FZ}O"B Green fiiggvényekre kapott megoldasok a kovetkezdek
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Frod = —aK A(A* + 1 gg SEO lﬂ— M%) — 20A;Ag -],
Fip? = it = —onK{Au[A2, — A+ A2 = (0 + 0 + 5] —204,5,},  (301)

a

ahol ezuttal (o =J, 8 =7) jelenti a 0 = +1 értéket, (a« =1, =|) adja a 0 = —1 értéket,
és az a = [ komponensek értéke zéré. A tovabbi jelolések a (389) esetében bemutatott
jelolésekkel identikusak [ldsd (390) ossefiiggéseket].

Hangsulyoznom kell, hogy a dopolés (,,) is szerepet jatszik a megolddsok milyenségében.
A 0, = 0 helyzet a félig toltott rendszernek felel meg amely esetében 2 részecske van jelen
raccsomopontonként. Az ettdl vald eltérést tikrozi a

=—Z2 CEDIPIPIcvy (392)
noa i=ab
mennyiség amelyet a szamitdsok sordan az n = dn/4N(0) forméjaban fogok haszndlni, ahol
N(0) a Fermi nivén vett allapotsiiriiség.

A kalkulativ rendparaméter egyenletek a (389,391) Green fliggvények (387)-be vald
helyettesitése nyoman adédnak, ahol a Matsubara frekvencia szerinti 6sszegzést (8) alapjan
kell végezni, tovabbd a megolddsok esetében fellépé dopolds nagysdgat (392) adja. A Mat-
subara frekvencidk szerinti Osszegzés elvégzése utdn a szdmolds (az energetikai stabilitds
ellenorzésével egyiitt — ez (11) T — 0 limesze alapjan volt figyelembe véve T" — 0 esetre),
az integralok (1/Ny) Yy — [ N(e)de — N(0) [75° de szerinti elvégzésével (ahol Q, a vigési
energia), numerikusan tortént.

A legtobb kétsavos rendszer nem rendelkezik tokéletes fedési (nesting) feltétellel, ezért
az aldbbiakban az n # 0 esetre vett eredményeket mutatom be. Az ez esetben megjeleno
koegzisztencia tartomanyokat a 16. Abra szemlélteti 7 = 0 hémérsékleten. Ezen diagram
A. = 0 esetben adddik, mindharom fazis szupravezeto, de ezek koziil az S tiszta fazis mellett
a CS és C'A koegzisztencia jellegiiek (szupravezetd és spin-siiriség hullam rendparaméterek
egyszerre léteznek), tovabbd CS esetében szimmetrikus, mig C'A esetében aszimmetrikus
a szupravezet6 fazis (lasd a szoveget (389) felett). Megjegyzem, hogy a CS esetben a
stabilizal6 faktor A,, (amely aw_xiqo — lA)k70 miatt pontosan a (380)-ben értelmezett
Ag-nak megfelel6 mennyiség), illetve a C'A esetben a 0, jelenléte (azaz a dopolas).

A 16. Abra tengelyeinek értelmezése céljabol megemlitem, hogy

Ag = 2Q,exp[—1/|AIN(0)], Ao = 20 exp[—1/]g| N (0)]. (393)

Azt jegyzem még meg, hogy a (387,389-392) egyenletek segitségével a spin-stirtiség hullam
- szupravezetd koegzisztencia fazis kritikus hémérsékletére T2 ~ (n — n,.) Osszefiiggést kap-
tam eredményiil (itt n. egy kritikus koncentréaciét jelol), amely a kisérleti eredményeket jol

visszaadja 91280,
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16. Abra. AT = 0, A. = 0 és n # 0 esetében kapott fazisdiagram a (Ag/2n, Ay/2n)
paraméter térben. Az S,CS,CA fazisok sorban tiszta szupravezetd, szimmetrikus esetre fennall6
koegzisztencia, illetve aszimmetrikus esetre fennéll6 koegzisztencia tartomanyokat jelolnek. Az (a)
és (b) gorbék a faziselvalaszté vonalak.

C. Kovetkezmények

A levezetett eredmények mutatjak, hogy olyan rendezédés, mely szupravezetd és spin-
stirtiség hullam egytittes létezésével jar, Kondo-racshoz hasonlé nehézfermionos rendsze-
rekben Ag # 0 esetében léphet fel energetikailag stabil formdban. A szakirodalmi
adatok szerint, a Ag ilyenszerii szerepének gondolata Fenton csoportjabdl szarmazik?®!
1983-bdél. A bemutatottak szerint, az elképzelés konkrét esetekben megvaldsulhat.
A levezetett eredmények két Review of Modern Physics Osszefoglaléba bekeriiltek?2,
és nehézfermionos rendszerekben fellépo szupravezeto fazisokat oOsszefoglalé konyvbe is

k283

szerepelne Megemlitem még, hogy majdnem 28 évre a végzett szamitasoktol, a Ag

tanulmanyozott koegzisztencidkban vett fontossdgat tovabbra is idézik, ezuttal a mul-
tiorbitalis modellekkel lefrhaté rendszerek esetében?®4.
idézték285286

Kétsavos rendszerekre szamolt eredmények azt mutatjak, hogy ez esetben bizonyos

Az eredményeket 2010 utén is

mértékig az intersdv szupravezetd parosodas jatsza matematikailag a stabilizdlé A sze-
repét, de itt a nesting-feltételt teljesitd k-tartomdny csokkentése (azaz J, ndvekedése) is
befolyasolhatja a koegzisztencia fazis stabilizalasat. Megemlitem, hogy e vonalon szamolt
eredményeimet nagyon reszletesen letesztelték kisérletileg?®”. Ez a tesztelés Cr — Mo — Ru
Otvozetekre tortént és rendkiviil j6 minéséglinek bizonyult (7.5 oldalon 8-szor idezett
eredmények, tobb képlet eredmény atmasolasa mellett). Rev. Mod. Phys. 6sszefoglaléba is
bekeriiltek az adatok?®s.
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Szupravezetd és spin-siirtiség hulldm koegzisztenciat (tobbnyire kétsavos) rendszerekben
tovabbra is tanulmanyoztam?™?"8 de f6képp magashémérsékletii szupravezetd csalddba tar-
tozd anyagok esetében. Ez esetben is megallapithato volt, hogy intersav csatolasok amellett
hogy a koegzisztencia kialakulasaban szerepet jatszanak, hozzajarulnak a szupravezeto kri-
tikus homérséklet noveléséhez is.

IX. SPIN-SURUSEG HULLAM FAZIS A PERIODIKUS ANDERSON

MODELLBEN

A. Koriilmények

Eddig két el6z6 fejezetben (VI,VIII) volt sz6 spin-siiriiség hullamrél, mindkét eset-
ben atlagtér elmélet szintjén Green fiiggvény technikaval jellemezve. Korrelaciés hatasok,
egy ilyen leirdsban kevésbé vannak benne. A valosagban lejatszodd jelenségek azon-
ban (f6képp akkor ha rendezédés all els) altalaban erGteljesen korreldltak, és ez még
jobban kihangsilyozodik akkor, amikor a kétrészecske kolcsonhatds csatolasi allandojat
teljes paraméter tartomanyan valtoztatjuk. fgy vetodott fel annak a sziikségessége,
hogy rendezettség megjelenését korrelacids hatasok erdteljesebb figyelembevétele mellett
tanulményozzam. Ezt spin-stirtiség hullam viszonylatdban teszem meg az aldbbiakban,
kétsavos rendszerben, egy Gutzwiller projektalt varidcios hullamfiiggvény figyelembevétele
mellett. A VIII. fejezet masodik felében érintve voltak mar kétsavos rendszerek, de az
alabbiakban egy prototipus kétsavos rendszer, éspedig a periodikus Anderson modell (PAM)
keriil bonckés ala.

A kilencvenes évek elején a nehézfermionos rendszerek leirdsaban kulcs-szerepet jatszo
PAM jellemzése fontos kihivas volt, és féként a perturbative leirt nagy és kis kolcsonhatasok
tartomanyanak valamilyen formaban torténé Osszekapcsolasa jelentett problémat. 1992-
ben Miiller-Hartmann csoportja egy k-fiiggd varidciés hullamfiiggvényt javasolt'®® mely
ezen feladatot eléggé jol ellatta, de kideriilt, hogy a részecske-lyuk szimmetrikus esetre
ez egy egyrészecske-szorzat tipusu hullamfiiggvény, amely valédi kétrészecske korrelacios
hatasokat egyaltalan nem tartalmaz. FEzen a tényen javitottam azaltal, hogy a k-fiiggo
részre Gutzwiller korreldtort alkalmaztam. Az 1j varidciés hullamfliggvény sokat javitott a
szimmetrikus PAM azelotti jellemzésén, és a rendszer fazisdiagramjaban spin-stirtiség hullam
fazist mutatott ki.

A fejezethez tartozé sajat publikacié Ref.['°]-ben talalhatd, és a részletes targykort érintd
el6zmények a IT A 4. alfejezetben voltak bemutatva. Az alkalmazott mdédszerre vonatkozolag
megemlitem, hogy a Gutzwiller hullamfiiggvénnyel val6 szamolas (dltalaban vett) részleteit
a IV B. alfejezet tartalmazza, tovabba a PAM esetében alkalmazott moédszer részletes be-
mutatasa a [V D. alfejezetben tortént meg.
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%Cﬁ: mer'H és eredmények

A PAM modellt lokalis hibridizacios tag jelenlétében és direkt f-sav hianyaban a
kovetkez6 Hamilton operétor jellemzi [lasd (146)]

ZEkao—cko —l—Efokofko +VZ fkocko +ck0fkg + Uanan, (394)
k.o k.o Ko
ahol a c-sav diszperziés reldciéja d-dimenzidban e, = —2t 3% | cosk; formaban hasznélt,
E; az f-nivé lokdlis energidja, V' a hibridizacié erdssége és U a Hubbard kolcsonhatas
nagysaga. Az alabbiakban csak a szimmetrikus esetet (Ef = —U/2) tanulméanyozom, mely
a szakirodalomban szimmetrikus PAM néven ismeretes, és amely jellemzdje, hogy elektron-
lyuk szimmetridt mutat.
Az alkalmazott varidciés hullamfiiggvény formaja [lasd (141,145)]

|l1]g> = gD|\I]0>>
/ /\-I» R R
|\I]0> = H[(ﬂké};afk,a + 2k6L+Q7afli+Q,a) + O’(T)kéL—i-Q,afli,U +
k,o
lheo fliqo + Tilir Qoo + Uifirqofike)]10) (395)
Wkl 6 Jk+Q,0 T TkCk1Q,0Ck,0c T YkJk1Q,0/k,0 )
ahol D = nl Tnl 1 10) a vdkuum éllapot, a Ij jelentése szerint a szorzatot csak

ex < 0 értékekre kell végezni, a nesting vektor Q = (7, ...,m) (hiperk6bos rendszer), és
g, Uk, Zk, ---, Yk variaciés paraméterek, melyek g kivételével k fliggdek. A (395) kialakulasanak
el6zményeit részletesen pontoztam a IIA4. alfejezetben és az alkalmazott modszer be-
mutatasakor (IVD. alfejezet) a vele valé szdmoldsi médszert is részletesen ismertettem.
Csupén azt hizom itt ald, hogy |¥y) a tanulmanyozott esetben vett legdltalénosabb spin-
stirtiség hullam hullimvektor, amelyre, a korreldciés hatasok figyelembevétele végett |W,)
egy Gutzwiller korrelatort alkalmaz.

A kovetkez6 1épések a varidciés modszer standard eljarasi tutjat kovetik.  Ezek
koziil legeloszor az alapallapoti energiat (E,) kell kifejezni, majd minimizdlni a varidcids
paraméterek szerint, megkapva a rendszer (varidcids) alapallapoti hulldmvektordt. En-
nek ismeretében aztan kiilonb6z6 mennyiségek alapallapoti varhato értéke kiszamithaté az
alapallapot fizikai jellemzése céljabol.

Ezen vonalat kévetve a (...) = (U |...|U,)/(¥,|V,) varhatéértékeket d = oo (itt d a
dimenzi6) kozelitésben szamolom ki (lasd IVD. alfejezet) minek kovetkeztében E; és a
hozzéa kapcsolodd jarulékok a kovetkezo format oltik

Ey=(H) =" aéf ytiodo +2V/a > (fil yéxo)o + UL —

k,o k,o
oA\ yee ooy 1 Y
<Ck,ock70'> - <nk,cr>07 <fk,o-fk,0> - 5(1 - q) + q<nk,o>07
q S [(0.5 —df +2A0)2 + (0.5 — d/ —2A,)V*72,
(1—16A3)
. 1 e . N
& = (D), A= 7 S (A ofirqoto. (i atkodo = dzic(vie — wye), (396)
k
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ahol (...)o szdmoldsa egy rengrcr;lé:}t8kgoec%ﬁel]e'rf]s-ekkel rendelkezé |®g) hullamfiiggvény sze-
rint torténik [lasd (144)], mely forméja (395)-ben 1év6 |¥() forméjdval tokéletesen iden-
tikus, és amely varidcids paraméterei (a matematikai pontossag végett) ty, 2, ..., Uk helyett,
Uk, 2k, ---, Yk-val vannak jel6lve, tovabba L a racscsomopontok szama.

A (396) megértése céljabdl a kovetkezéket szeretném elmondani. Amint azt a IV B.
alfejezet tikrozi, egy Gutzwiller projektalt hullamfiiggvénnyel pontosan dolgozni véges
(d=1,2,3) dimenziéban nagyon nehéz. Ezért, d = oo esetben végezve a szamitasokat
(137-139) forméban a probléma targyaldsa nagyon leegyszertisodik, és ezaltal E, kifejezése
(147) bonyolult formardl, (148) matematikailag kezelhet6 alakra egyszertisodik. Ennek az a
nagy elénye, hogy az eredeti Gutzwiller projektalt hullimfiiggvénnyel vett szdmolds (azaz
(...) kifejezése), a Gutzwiller projektor nélkiil végzendd szamoldsra (azaz (...)o atlagértékek
kiszamoldsara) vezethet6 vissza. Mindezek utdn megemlitem hogy (396) Osszefiiggésekben,
az els6 sor (153), a mésodik sor (157), a harmadik sor (156) egyenléségekbdl szarmazik. A
(396) negyedik soranak els6 tagja definici6, a masodik tag (149) els6 sora és (150), a har-
madik tag pedig (154) masodik egyenl6ségébdl szarmazik. Az itt felhasznalt minden relécio,
a modszer bemutatasakor, a IV D. alfejezetben volt levezetve.

A (396) egyenletekben szereplé mennyiségek fizikai tartalméra vonatkozdlag a
kovetkezdket htizom ald. A Ay, a rendszerben létrejove és f-elektronok altal keltett spin-
stirtiség hullam (SDW) amplitudéjét jeloli. Mivel az f és ¢ elektronok a Hamilton operdtor
hibridizacios tagja révén csatoltak, az f elektronok spin-striiség hullam rendezodése, a
¢ elektronokra is egy hasonlé spin-stirtiség hullam rendezodést indukal, melynek az am-
plitudéjat A, jeloli. A Ay, A, jarulékok (ﬁJf )05 {75 ;)0 mennyiségekbe épfilnek bele (ldsd
(396) masodik sora), ezen utébbiak pedig (151) révén (ﬂ{cr)o = 1/2 4+ 2Ar0c0s(Q - j), il-
letve (75,)o = 1/2 4+ 2A.0cos(Q - j) formét Oltik. Ezen kifejezések végeredményben annak
koszonhetdek, hogy |Wg), egy spin-siiriiség hulldmot leird |Wgpy ) forméjéban felirhaté. Meg-
jegyzem tovabbd, hogy (396) utolsé sordban Yj tovdbbra is az ¢, < 0 kikotést teljesitd k
tartomanyra vett Osszegzést jeloli.

A Ay, A, mennyiségek varidciés paraméterektél vett fiiggését (149,150) révén

1 1§
Ap= L > (maw + veae), Ao = L > (thevhe + wiczic), (397)
” K

osszefliggések adjék.  Megfigyelhetd tovabba, hogy ¢ varidciés paraméter az Eg-be
helyettesitve, varidciés paraméter szerepét a d’-re ruhdzza at. Mindezek utdn a (396)-ban
megjelend E, a kovetkezd variaciés paraméterektdl fiigg: i, uk, vi, Wi, 2 és d/. A mini-
mizalas bemutatasa a IV D. alfejezetben megtortént, és a variaciés paraméterekre vonatkozo
eredményeket (164-167) tartalmazza.

A minimizalds elvégzése utdn és a varidcids paraméterek kifejezéseinek fliggvényében,
kiilonb6zo fizikai mennyiségek alapallapoti varhaté értékei meghatarozhatdk. fgy, az
alapallapoti energia a (168), a hibridizaciés energia a (170), a lokalis magnesezettség a (171),
a Ay, A, értékek a (397) alapjan kiszamithatéak. Ezen szamitdsok a k szerinti Osszegek
elvégzését igénylik, ami ugy tortént, hogy az adott d-dimenzionak megfelel allapotsiirtiséget
vettem figyelembe. fgy alakultak ki az adott d = 1, 2,3 dimenziéra vett eredmények. Mivel
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c,890

az atlagértékek kifejezési mécga d-= oo-technikaval tortént, az eredmények kvalitasa d
novekedésével novekszik (megjegyzem, hogy ez az eljaras, az akkor még nem létezd “dynam-
ical mean-field” egy primitiv valtozata).

Az eredmények szemléltetése végett harom abrat (17-19 Abrak) mutatok be.

15
Uc
t
10
ANTIFERRO
5l
PARA
0 5 10 Ve 15

t

17. Abra . Gutzwiller korreldlt varidciés hulldmfiiggvénnyel kapott fazisdiagram 2 és 3 di-
menziéban. Az antiferro fazis a Ay # 0, A, # 0 allapotot jeloli.

-7
En V/2t=0.5
D=3
b .
-8
-9 /
“a
_1 ///// I L 3
0 1 2 Ut

18.  Abra . A normalt alapallapoti energia U/2t fiiggvényében (folytonos vonal). Az
En = (E4+ U/2)/|Ey|, hol E, az alapallapoti energia, és Ey az U = 0 esetben vett alapallapoti
energia. Az (a) és (b) szaggatott vonalak a kis U/t és nagy U/t esetében alkalmazott per-
turbaciészamitas eredményeit jelolik.

A 17. Abra a fazisdiagramot mutatja két és harom dimenziéban. A szdmolt alapallapoti
energia a nagy és kis U/t esetére végzett perturbaciészamitéasi adatokhoz jol illeszkedik (lasd
a 18. Abrét). A 18. Abraban egy normalt energiaérték szerepel a fiiggdleges tengelyen,
amely a nemkolcsonhaté rendszer Fy alapéllapoti energiajat tartalmazza. Ez utébbinak a
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kifejezése a (176) egyenl(')'ségbeglcr;neéa?z&ratjo'.é]-

Végil, a 19. Abrén A 7 és A, értéke lathaté. Megfigyelhetd, hogy az f és c elektronok
lokalis magneses momentumanak iranyitasa ellentétes. Ez az f elektronok momentumanak
a c elektronok altal vett kompenzalasi torekvését tiikrozi. Lathaté azonban, hogy ezen folya-
mat altal az f elektronok médgneses momentumanak kompenzaldasa lokalisan csak részben
valésul meg az ugyanazon csomoéponton ellentétesen bedllt vezetési elektronok (¢) momen-
tuma révén és a kompenzacio tovabbi részét az f elektronok maguk kozott végzik az anti-
ferromagneses rendezodésiikon keresztiil.

1.0
4A
0.8¢

0.6 V/2t=0.375

0.4

0.2

O ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,

_02 | | | | |
0 2 4 6 8 U2t

19. Abra. A cés f electronok lokalis magneses momentumanak amplitudéi U/2¢ fliggvényében
a rendezett fazisban. A fels6 gérbén A = Ay, mig az alsé gérbén A = A, &ll fenn. A szaggatott
vonal mindkét esetben a A = 0 tengelyt jelzi.

C. Kovetkezmények

A bemutatott eredmények elsok kozott szolgaltattak variaciés jellemzést a szimmetrikus
esetben vett periodikus Anderson modell teljes paramétertartomanyara. A szamolds akkor
tortént mikor a dinamikus atlagtér elmélet (DMET) névlegesen még nem létezett, tovabba a
tartalmi elédje, a d = oo kozelités kialakuléfélben volt. Az alkalmazott technikaban a véges
d =1, 2,3 dimenziods esetekre vonatkozd eredményeket gy alakitottam ki, hogy a k-0sszegek
végzésekor, az adott d dimenzionak megfelel6 allapotsiirtiséget vettem figyelembe. E helyett
ma, a DMFT keretei kozott az allapotsiirtiséget sdvszerkezeti szamitasokbol veszik at.

A DMFT-hez valé kozelallas azt mutatja, hogy a korrelaciés oldalon, hangsulyozottabb
mértékben ¢ (idészerinti) korrelacidk keriilnek itt be a végeredményekbe, és az r szerinti kor-
reldcidk jelenléte kevésbé hagstlyozott (a DMFT esetében a Dayson egyenlet sajatenergia
jérulékai csak w fiiggbek®?). Ezt az is aldhuzza, hogy a Hamilton operator Hubbard
kolesonhatasi tagja (mely lokdlis kvantum korrelacikat stirit) nincs (4) forméban kozelitve,
hanem df independens varidciés paraméter marad.

Megemlitem még, hogy a fazisdiagram azonos tartoményan végzett slave-bozon
szamitdsok!% az elért eredményeket messzemenden aldtdmasztottak. Allithaté tehdt, hogy a
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tanulményozott paramétertéren,%-renc%zer-a apallapota (pontosan térgyalva) a spin-siiriiség
hullam allapothoz nagyon kozeldllo.

Aldhtzom, hogy az e fejezetben figyelembe vett korreldcids hatasok pozitiv jellegtiek,
azaz megerositik azt az allapotot amelyet a korreldcidk gyengébb mindségi figyelembe vétele
mellett sejteni lehetett. Az elkdvetkezo fejezet szemlélteti majd, hogy ez az észrevétel, mas
esetekben, tavolrél sem torvényszeriiség.

A levezetett eredmények a PAM-ra vonatkozo konyvszerii
bemutatéasokba is bekeriiltek?®”, és tobb mint 20 éve a publikaldsi pillanattél, PAM-ot leiré

151,290 “illetve napiszintfi jellemzésekben?1310 tovabbra is szerepelnek. Az

k292

osszefoglalokban

eredményeket még 2014-ben is idézté
D. Tovabbi eredmények

A periodikus Anderson modellel sokat foglalkoztam kés6ébb is. A korrelacids hatasok

fontossdga azonban a pontos mdédszerekkel vett lefrasokat hozta késébb elStérbel!:12.

X. KETDIMENZIOS HUBBARD MODELL GUTZWILLER

HULLAMFUGGVENNYEL JELLEMEZVE

A. Koriilmények

Az els6é harom fejezetben hasznalt tisztan atlagtér elméleti leirasok utan, a IX. fe-
jezetben els6 alkalommal erésebb korrelaciés hatdsokat is figyelembe vettem a rendezett
fazis jellemzésére. Igaz, ezek inkabb idébeli korrelacids hatdsokat stritettek, és jelenlétiik,
kvantitativ jellegli hatasai mellett, a korelaciok nélkiil levezetett fazis kvalitativ mindségét
a fazisdiagram nagy tartoméanyain nem valtoztattak meg. A kovetkezOkben azt szeretném
megmutatni, hogy ez az eredmény tavolrél sem &altalanos érvényii. Ugyanis a korrelaciés
hatésok lényegi figyelembevétele sok esetben teljesen elstpri azt a fazist (altalanosabban:
eredményt), amely korrelaciés hatasok figyelembevétele nélkiil sziiletett. Ennek bemutatdsa
érdekében egy olyan atalakulast vizsgalok ami eddig nem keriilt itt el6térbe, mégpedig egy
fém-szigetel0 atmenetet.

A Hubbard modell esetében a Gutzwiller variaciés hullamfiiggvénnyel vett targyalas
amely mellett Gutzwiller kozelitést (GA) is alkalmaznak (ez utébbi teljesen eltekint a
korrelaciés hatasoktdl) fém-szigetelé dtmenetet eredményez''® egy kritikus U érték (Hub-
bard csatolasi dllandd) felett, és évtizedeken keresztiil, a Hubbard modellre vonatkozé fém-
szigeteld dtmenetet ezen eszkozokkel targyalta tobbnyire a szakirodalom!'s.

Metzner és Vollhardt 1988-ban az egydimenziés Hubbard modell T = 0 Gutzwiller
hullamfiiggvénnyel kifejezett varhatéértékeit kozelitésmentesen kiszamitotta!?4125. Ezdltal
pontos képet lehetett szerezni arrdl, hogy a Gutzwiller hullamfiiggvény, mas kozelitések
felhasznalasa nélkiil, mit is ad tulajdonképpen a Hubbard modellre, legalabbis egy di-
menziéban. Az eredmény fém-szigeteld atmenetet nem eredményezett. Mivel a Hubbard
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modell egydimenziéban vett (ejg(z;a:kt8 I%Qgﬁ}él'éﬂ-ébélllg ismert volt hogy U > 0 esetében
ténylegesen fém-szigeteld dtmenet a rendszerben nincs, tovabbd az egydimenzids fizika a

magasabb dimenzids viselkedéshez mérten mindig kiilonleges, a Gutzwiller hullamfiiggvény
['?4]-ban publikdlt szdmitds magasabb dimenziéban
[124].

megitélése céljabol fontos volt a Ref.
vett elvégzése is. Ennek megfeleléen célkitiizésem az volt, hogy ugyanazt a Ref.
ban egydimenzioban elvégzett feladatot, D = 2 dimenziéban is vigyem véghez, a leheto
legnagyobb pontossaggal. Tudomasom szerint, D = 2-ben ez az egyediilli Gutzwiller
hullamfiiggvénnyel kozelitésmentesen ilyen pontossaggal végzett szamolds. A pontossagot
itt ugy kell érteni, hogy kiilonbozo6 jarulékok kiszamitasakor, a Gutzwiller hullamfiiggvénnyel
adott varhatoértékek kifejezésére semmilyen kozelités nem volt figyelembe véve. Az eljaras
végiil is perturbativ jellegii, 8-ad rendig minden jarulékot pontosan kiszamitva tartalmaz, és
a 9-ed rendtdl felfele végtelen rendig mend jarulékok egyiittesen (n/2)'7 értékéig pontosak,
ahol n < 1 a koncentracié. A végeredmény szerint, a D = 2 Hubbard modellre, tisztan a
Gutzwiller hullamfiiggvény, semmilyen fazisatalakuldst nem ad. Ezen tilmendleg érdekes
nem analitikus viselkedések tapasztalhatéak nagy U, n ~ 1 esetében.

A témakorhoz tartozé sajat publikdcidk Ref.[ %)-ben taldlhatdk, a modellelemzés és
szamitas részletes elozményei a IT A5 alfejezetben voltak bemutatva, mig az alkalmazott
maddszer ismertetése a IV C alfejezetben taldlhaté. Aldhtizom, hogy mivel az alkalmazott

modszer sajat fejlesztésli, bemtatasa nagy részletességgel tortént meg.

B. A modell és eredmények
A Hubbard modell D dimenziéban [lasd (15,16)]

H=Hyn+Hi, Hpn =Y eKino, Hr=U iy, (398)
k,o i

forméban adhaté meg, hol W sdvszélesség mellett e(k) = —(W/2D) P cos anka, aaks €

[—7, 47|, a, a geometriai tér a irdnyaba vett Bravais rdcsvektor hossza és U a Hubbard

kolesonhatds. A Gutzwiller hullimfiiggvény (amellyel az atlagértékeket tetszéleges D di-

menziéban semmilyen més kozelités felhasznéldsa nélkiil szamolni szeretném, lasd (17))

We) = [T — (1 = g)nigniy][Po), (399)

1

ahol 0 < ¢ < 1 a Gutzwiller varidciés paraméter, és |¥o) a nemkolecsonhaté (tehat
paramégneses) rendszer normalizélt alapallapota. A (399) segitségével megadott és H-ra
vonatkozd varhatdértékek kifejezését a kovetkezokben ismertetem.

1. A kélesonhatdsi tag

A kolesonhatdsi tag esetében [lasd (27)]

<13[I> _ o/ 2 m—1
ULg2 - Z(g - 1) Cmv (400)

m=1
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ahol (...) = <\I/G\...|\IIG>/(\IIG|qg;g-bégrags-c:sl'oé}népontjainak a szama, tovabba C,, stiriti az
m rendben jarulékokat adé diagramokat. FEzek részletes bemutatasa a IV B. alfejezetben
megtortént, C,, formalis kifejezése (31) egyenléségben megtaldlhatd, és aldhuzom, hogy
(27,31) Vollhardt csoportjanak eredménye!?4125,

A C,, koeficiensek kozelitésmentes kiszamolasat azonban a Vollhardt csoportja csak D =
1 egy dimenziéban tudta megtenni. A tetszéleges D dimenzidéban vett kiszamitéasi technikat
én tettem pontra és ezt IV C.2 alfejezetben részletesen bemutattam. A C,, tagok a (118)
Osszefiiggésekben talalhatoak, amelyek Osszevont képlete
(2m)! i

C = > (—1)" Dy 401
{%:}( ) (2m +1 =32 ) TIL (e:)! z:l_[l( ) 1oy

formdban adhaté meg. Ezen kifejezésben {e;} egy egész pozitiv, m-darab szambdl all6 hal-
mazt jelent, mely elemeinek teljesitenie kell a 31" (i + 1)e; = m + 1 + e; Osszefiiggést. Az
Osszegzés (401)-ben, rogzitett m mellett 1étez6 Osszes ilyen halmazra torténik. A D; jelenti
az i-ed rendil irreducibilis diagram jarulékok numerikus elétaggal vett Osszegét (lasd (118)
és az utdna kovetkezd szoveget). Ennek megfelelden D;-re a kovetkezd formalis Osszefliggés
irhaté fel: D; = Z;-V[:il ajVG(?, ahol M; jelenti az i-rendben vett topologikusan fiiggetlen
(irreducibilis) diagramok szamat, a; egy numerikus el6tag, G; pedig azt az i-ed rendii (ir-
reducibilis) diagramot jeldli, amely szamértéke VG(?. Megjegyzem, hogy D; = n/2, hol
n € [0,1] az elektronkoncentracié, tovabba, i = 2, 3,4, 5-re jarulékot adé G, diagramok
(gréfok) és a; koefficiensek a mellékelt rajzon megtalalhatok (20. Abra). Az i = 8-ad
rendig mend jarulékokat Ref[’]-ben publikdltam. Itt megemlitem csupén, hogy 17, 44, és
179 diagram jelenik meg sorra ¢ = 6,7 és 8-ad rendben a D; jarulékokon belil. A G,
grafok m-ed rendben m darab csomépontal rendelkeznek, csak egyfajta (nem {ranyitott)
vonalat tartalmaznak (az r térben vett felrajzolas esetén — ldsd IV C. alfejezetet) és min-
den csomoépontjukon 4 vonal talalkozik. Kiilsé vonalak nincsenek jelen. A leirt diagramok
tulajdonképpen a ¢* elmélet sorfejtési diagramjainak felelnek meg?.

A D; jarulékokban szereplé konkrét diagramok effektiv kiszamitdasa tetszoleges D di-
menzidban egy, specidlisan erre a célra kifejlesztett GP fiiggvénnyel torténik. Ez értelmezés
szerint, tetszoleges D dimenzidban [lasd (94)]

GP({|na|}) = /dk:@(eF —e(k)) U1 cos(naka), (402)

ahol [dk = (1/(2m)P) T2, J™ dk,. A (402)-ben szerepld n, tagok tetszéleges eldjellel
rendelkezd, vagy zéro egész szdmok. A GP| D = 2 dimenziéban vett konkrét kifejezése [lasd
(100) egyenléséget]

GD:2 (nl, ng) =

2 arccos(p)
) / ' cos[(ny — ne)z| sin[(ny + ng)arccos |dz,  (403)
0

m2(ny + no coS T

ahol arcsin(p) = w(1 — n)/2 (itt n a koncentracié). A GP fiiggvény D = 2-ben vett
viselkedését a 4. Abra szemlélteti. A dimenzié ndvekedésével a fliggvény kvalitativ formaja

megmarad, de kézponti maximuma megno.
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+20@ -2 :

20. Abra . A (401) osszefiiggésben szereplé D; diagramok i = 2, .5 6t6d rendig.

@ — Mg Nog

21. Abra . A vizszintesen rajzolt diagramforma és a vonalak indexéldsa. (példézat i = 3 esetre).

0,

Mindezek utén a G; diagramok V((;? értékének kiszdmitasara vonatkozélag a (117) képlet
utan elmondottak alapjan a kovetkezéket foglalom Ossze réviden: A G; diagramot (grafot)
vizszintes formaban kell el6szor lerajzolni, azaz szomszédos csomépontjait egymés mellé egy
vizszintes szakaszra kell helyezni. Ennek példdzata taldlhatd a 21. Abrdban (a mddszer
bemutatdsa soran, a 6. Abrdn tobb mas példa is fellelhetd). Ezutan, (i) Elsé lépésben
minden vonal egy ny o ,,indexet” kap, ahol k egy egész szam. Ez a miivelet abbdl indul ki,
hogy i-rend esetében, a vizszintes szakaszon M;; < i — 1 darab szomszédos csomépontokat
Osszekotd diagramvonal fog egymads mellett elhelyezkedni. Ezen diagramvonalakat sorra
N1,as 2,05 -, MM, ;0 SZamokkal indexelem (jelolom) (lasd az 21. Abrét). A vizszintes szakasz
alatti vonalakat azon ny . szdmok osszege indexeli, amelyeket a széban forgé vonal osszefog.
Ugyanazon csomépontokat Osszekoté vonalak ugyanazt a jel6lést (indexelést) kapjak. (ii)
Mésodik lépésben minden vonalhoz a GP({|ns.|}) mennyiséget rendelem hozzd, ahol ng, a
vonal indexe. (iii) Harmadik 1épésben a vonalakhoz rendelt mennyiségeket Gssze kell szorozni
€S N1, N2,a, -3 UM, ;0 SZETING OSSZEGEZNL 31, 1y = [12_,(3e°_ ) formaban. Példaul, a 21.

Ny,a=

Abraban megadott (i = 3,5 = 1) diagram értéke [lasd (115) egyenl6séget masodik sorét]

v«%a::vﬁ’={E:H}:JGDGMMAunﬁGDawm@un%GDawu@+4m@un? (404)
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Toébb més diagramnak a G fggcgvér%fagel-gifﬂ-jezett forméja a (115,116) Osszefiiggésekben
megtaldlhaté. A mddszertani ismertetés alapjan (IV C.2 alfejezet) lathatd, hogy minden
jarulékot adé diagram a G fliggvények és T; komponensek [lasd (114)] segitségével felihato,
és ez utébbiak szintén GP fiiggvényekkel megadhatéak [ldsd (114)]. Ez vezet oda, hogy
minden diagram D dimenziéban a GP fiiggvényekkel kifejezhetd.

Az effektiv szdmoldst tgy kell végezni, hogy elészor a GP({|n.|}) értékeket kell
kiszamolni és numerikusan tarolni, majd ezutan a diagramok értékét ado Osszefliggések
keriilnek kifejezésre. fgy, a végso, diagramértéket kifejezd eljards (utolsé lépésben) nu-
merikus, de aranylag gyorsan konvergens. Minden diagram értéket nyolcad rendig 16
tizedesnyi pontossiaggal fejeztem ki (kiilonb6z6 n koncentracié értékek mellett).

2. A kinetikus energia tag

A kinetikus energia tag esetében a (38,41) egyenléségek alapjdn a Hyin atlagértékére a
kovetkezo kifejezés adddik

L :[1_(1—9)22] 1_'_9229 —1 (1_9)Bi]7 (405)
ahol A; = 2 [dkfi,(k)ek),B; = 2 [dkf;,(k)e(k)n),, &0 = 2 [dke(k)ny ,, és [dk =

[1/(2m)PITIE-, /7, dkq. Ttt nf, a D dimenziés nemkélesonhaté rendszer impulzus szerinti
eloszlasfiiggvénye, tovabba, az f; ,(k) jeloli az Gsszes ¢ rendben vett (i csomdpontot tartal-
maz0) és kiilsé vonallal rendelkez6 diagramok jarulékat [lasd (47)]. Az f; ,(k) kifejezése a

d24125 &g levezetésiik a IV B. alfejezetben is-

Vollhardték csoportjanak eredményeibol ere
mertetésre keriilt. De Vollhardték csoprtja, az f; (k) tagokat csak D = 1 dimenziéban tudta
kiszamolni. Ezen diagramok jarulékainak tetszoleges D dimenzidban vett és kozelitésmentes
kiszamitasara én dolgoztam ki modszert amelyet részletesen a IV C.3 alfejezetben ismertet-
tem, és amely szintén a GP fiiggvényekre vezethetd vissza.

A mddszertani ismertetés alapjan [lasd IV C.3 alfejezet| az f; ,(k)-ba jarulékokat add di-
agramokat a Véj diagramokbdl kapom tgy hogy egy tetszoleges vonalat G;-bdl elvagok, ezt
minden vonalra megteszem, és az eredményt Osszegzem [lasd (122,123) dsszefiiggéseket, a 7.
Abréban adott példékat és a rajuk vonatkoz6 magyarazo szoveget]. A diagram értékének
felirdsa soran ugy jarok el mint Véj esetében, de azzal a megkotéssel, hogy a kiils6 vonal-
hoz a [T2_, cos(ngka) értéket rendelem, és a kiilsé vonal véltozdja szerint nem integralok.
Tovabbmenéleg, az f; ,(k) jarulékok (405)-ben integral alatt szerepelnek. Ezen integralok
eredményeit szintén a GP({|n,|}) fiiggvényekkel fejezem ki a kovetkezd Osszefiiggésekkel
lasd (126-128)]

D w
/dkE(k) H Cos(naka) = _TVné{"a}v{O}’
a=1

/ dke(k)ny,, H cos(nake) = —%WGD({W})’

G

VioF({na}) =

Z (n1,n2, ..., No—1, Mo + 1, Ng11, ..o, ND)
a=1

2D
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—|—F ny, 1, ..., Ng=1,Na — 1,na+1, ...,nD)]. (406)

A (406)-ban F egy tetszdleges fiiggvény, és dn.1.00y = I12_1 Onu.o-
Ez esetben is a diagramjarulékok ugyanolyan pontossaggal mint a kolcsonhatasi tag
esetében voltak kiszamitva.

3. Az alapdllapoti energia

Az alapallapoti energiara kapott eredményeket a mellékelt rajz szemlélteti (22. Abra).

A Brinkman-Rice tranziciéhoz''4

zéro alapallapoti energia kell, de amint azt a 22. Abra
mutatja £ = 0 nem all el6 egyetlen U esetében sem, igy fém-szigetel6 atmenet nem lép
fel. Az ny ,-ra kapott kifejezések Fermi folyadék jellegliek, Brinkman-Rice tranziciénak igy
nincs nyoma. Az elhanyagolt diagramok vezetd jaruléka (n/2)'®, tehat az eredmény végtelen

rendig menodleg e nagysagrendig pontos.

E
€

-0.2

-0.4

-0.6

-0.8

—l.C | | | |
0O 5 10 15 20 U
, €0
22. Abra. A D = 2 esetben szdmolt alapéllapoti energia a) n/2=0.5, b) n/2=0.445 esetében.
Az € a (405) alatt értelmezett.

Ezen allitds megértése céljabdl alahtizom, hogy D; tag n/2-ben kifejezett vezet6 jaruléka
(n/2)% form4ju. Az itt bemutatott szdmolds esetemben, Dy az elsé elhanyagolt tag, en-
nek pedig a nagysdgrendje (n/2)'8. Mostmdr, megfigyelhetd, hogy (401) egyenléségben
megjelené C,,-ben, tetszoleges m rendben minden D;, ¢ < m szerepel. fgy, megte-
heté az, hogy m > 8 esetében is kifejezem C),-et (és diagram vonalai elvigdsdval a
kinetikus energia jarulékot) gy, hogy ezen Osszefiiggésben csak D;,i < 8 szerepeljen. Az
elsé elhanyagolt jarulék (Dy) vezetd tagja (n/2)'® nagysdgrendii, tehat az ilyen formdban
kiszamitott eredmény O[(n/2)'"]-ig mendleg pontos.
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dC—€8. %Qvet élémények

A bemutatott eredményeken tilmenéleg, a (400,405) tanulményozéasa azt mutatta, hogy
félig toltott sav esetében g — 0 (azaz U — o0) hatdresetben nemanalitikus viselkedések
lépnek fel. Igy példaul a (H;) sorfejtési koefficiensei n = 1, g — 0 esetben 1/g¢ hatvanyai sze-
rint viselkednek, mig g = 0,n — 1 hataresetben 1/(1 — n) hatvanyai szerint jellemezhetéek.
Tovéabbmenéleg, a dupla betoltés varhato értéke g — 0 hataresetben [In(1/g)]* tipusu
viselkedést mutat, ahol a nagysagrendje egység koriili. Kimutathatd tovabba, hogy nagy
U-ra a dupla betoltés varhato értékének valtozasa n ~ 0.7 alatt kevésbé dimenzidfiiggd, és
hasonlé allithato a kinetikus energia varhatéértékére n ~ 0.5 alatt. Az alapallapoti ener-
gia (ﬁkm) atlagértékkel egyiitt nagy U-ra g-vel linedrisan valtozik, és megfigyelhetd, hogy
a D > 2 eredmények D = 2-t6l vett kiilonbsége foként a kolesonhatasi taghol adédik. A
nemanalitikus viselkedéseket, a Gutzwiller hullamfiiggvény mellett alkalmazott Gutzwiller
approximaciéban (térbeli korrelaciok elhagyasa) elhanyagolt tagok eredményezik.

Hangsilyozni szeretném, hogy a legfontosabb elért eredmény az a tény, hogy a Gutzwiller
hullamfiiggvénnyel, Gutzwiller kozelités nélkiil nem adodik fém-szigetel6 dtmenet. Lathato
tehat, hogy a korrelacié figyelembevétele (itt legaldbbis) teljesen kiradirozza a korreldcid
nélkiil szamolt eredményt.

Megemlitem, hogy Monte Carlo szimulaciét az itt bemutatott alapallapoti energiara
tobb mint 10 évvel az eredmények publikdlasa utdn végztek, és ezen szimulaciés
eredmények?”® nagyon jol aldtdmasztjdk az e fejezetben ismertetett eredményeket és
kovetkeztetéseket. Az eredményeim konyvszerii osszefoglaldkba is bekeriiltek?*, és ma a

Gutzwiller hulldmfiiggvénnyel végzett kozelitések tovabbfejlesztésének kiindulépontjai??s:2%.
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Kozelitésmentes eredmények.



XI. EGZAKT LEIRAS FOQ&ES%EIQQ—J?%ASZTEREK HOMERSEKLETFUGGO

NOVEKEDESERE.

A. Koriilmények

Az elézé ot fejezetben kozelitésekkel levezetett eredményeket mutattam be, a leiras
szintjén fokozatosan figyelembe véve a korrelaciés hatasokat. Kz utdbbiak, a hatasuk
erOsségének novekvo sorrendjében voltak bevezetve, a IX. fejezet esetében inkabb idOszert
korrelaciok formajéban voltak jelen, mig a X. fejezetben mar hangsulyozott térbeli kor-
relaciok formajaban szerepeltek. Kozben, kiilonboz6é rendezddési formak megjelenésének
lehetdségét is bemutattam, és arra is hangsily keriilt (14sd X. fejezet), hogy bizonyos leirasi
forma képes e szamot adni adott rendezddés eléallasardl vagy sem. Lathato volt hogy a
korrelacios hatdsok, amennyiben a rendszerben ténylegesen relevansan jelen vannak, nem
elhanyagolhatdak a leiras szintjén sem. Minél élethiibb figyelembevételiikk a megoldéasi pon-
tossag mind magasabb és magasabb szintjét koveteli meg, és ha ehhez hozzateszem, hogy a
kilencvenes évek elejétol az erdsen korreldlt rendszerek keriiltek érdeklodésem kozpontjaba,
megértheté hogy miért tolédtam el az egzakt eredmények teriiletére.

Az elkovetkezd fejezetekben, ezen teriileten levezetett sajat eredményeimbol muta-
tok be. Bevezetoként az itt hasznalt egzaktsag fogalmardl szeretnék néhany aspektust
alahtzni. Elészor is, a természetben lezajlé valdsdgos folyamatok altaldban (ha sem-
mit sem hanyagolunk el) végtelen sok paramétertsl fiiggd és végtelen sok paramétert
tartalmazé folyamatok. Mivel ezen a szinten jellemezni nagyon nehezen tudunk (vagy
tudnank egyéltalan), a leirds végett modell-szinten jellemziink, ami lényege az hogy el-
tekintliink a gyengébbnek {télt befolydsoktdl (ezdltal véges szdmu paramétertdl tessziik
fiiggévé a problémét), tovdbba rogzitjiik a folyamat lezajldsénak lényegi jétékszabélyait
(torvényszeriiségeit). Az itt hasznalt egzaktsag fogalom, az ilyen modellkoriilmények kozott
vett egzaktsagot jelenti, mégpedig olyan modellek esetében amelyek sokrészecskés (Avogadro
szamhoz mérhet6 részecskeszamot tartalmazd) rendszerek jellemzését hivatottak megtenni,
olyan rendszerekét, amelyekre a mozgasallandok szama a szabadsagfokok szamatdél teljesen
fiiggetlen, és dltalaban nagysdgrendekkel kisebb annél (a szakirodalomban hasznalt kifejezést

133,134 yonatkozé pontos eredményekrol lesz sz6).

alkalmazva: nem integralhaté rendszerekre
Azt is meg szeretném emliteni hogy miért vonzott e témakor: a szakirodalomban szereplo
egzakt eredmények elnyomé tobbsége integralhaté rendszerekre vonatkozik!®?, mindannak
ellenére, hogy a természetben zajlé valdsdgos folyamatokat leirni hivatott modell-rendszerek
elnyomoé tébbsége nem integralhato rendszer.

Az eredmények bemutatdsat ebben a fejezetben egy olyan esettel fogom kezdeni amely
egy specifikus klaszter képzddési folyamatra vonatkozik, és amely modell szinti rogzitése
(modellezése) és modell szinten vett megolddsi mddszertana is egyéni produktum. Tu-
domésom szerint az egyediili T-fiiggd klaszterizaciés probléma egzakt megoldas az itt be-
mutatott eredmény. A rendezetlen rendszerek tanulmanyozasa vezetett a témakorhoz és

a megoldas modszertanat egyszeri geometriai valosziniiségek alkalmazasa teremtette meg.
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Végeredményben az aldbb bergllﬁa:tz?srga%alél klaszterizacié egy tag értelemben vett ren-
dez6dés, amelyszerti folyamat a disszertdcié soran most elGszor kertil bonckés ald. Amint
majd latszani fog, a korrelacios hatasok itt csak rovid hatétavolsaguak, a leiras lényegében
csak kiskoncentracios hataresetre vonatkozik, rovid hatotavolsagi kolesonhatasok esetében.

A probléma megfogalmazédsa és az eredmény levezetése tobb évi munkat igényelt. A
matematikai eredmény 1992-ben mar megvolt, de kisérleti adatokkal valé Gsszevetés ekkor
még hidnyzott. 1993 folyamén lett vildgos, hogy az eredmények csillagaszati mérések, Monte
Carlo szimulaciok és szilardtestfizikai rendszerek magneses szuszceptibilitasi adatait is elfo-
gadhatéan reprodukaljak. A publikaldsra valo bekiildés 1993 decemberében tortént.

A témakorhoz tartozé sajét publikdcié a Ref.['®]-ban taldlhato, a részletes elézmények
a IIB1. alfejezetben voltak ismertetve, tovabbd az alkalmazott moddszer, mivel sajat fej-
lesztésii, nagy részletességgel a V A. alfejezetben volt bemutatva.

B. Modell és eredmények

1. A probléma modellszerti megfogalmazdisa

A kovetkezékben, a probléma modellszerti megfogalmazasat altalanosan teszem meg,
fiiggetleniil a filiform (fonalszeril) klaszternévekedést6l. Ehhez elészor az M komponensii
klaszter fogalmat és elofordulasi valdszintiségét kell jellemezni. Az M komponenst Cy
klaszter a modell szintjén nem més mint E;,i = 0,1,2,..., M elemek (részecskék) sokasdga
amelyek az s; térbeli poziciokban helyezkednek el tgy, hogy valamilyen H tulajdonsag
(pl. egy kolesonhatds okozta Osszekapcsoldsi forma) a h = (s, S9,...5y) = {s;} halmazt
Osszetartozova (kototté) teszi egy n kiilso ellenzé kényszer hatasa mellett. Az 7 egy de-
struktiv faktor (pl. rogzitett T° hémérsékleten egy kpT termikus energiaadag), amely a
klaszterképzodést gatolja. A H hatasa mellett rogzitett M-re kialakulé klaszterek halmazat
H(C)y) jeloli. Ezen halmazba tartozo6 klasztereket kiilonbozo h = {s;} pozicidk jellemeznek,
és H(C)y) kiilonboz6 elemeit pontosan a kiillonb6zé h pozicidk kiillonboztetik meg egyméastol.

A klaszterek el6fordulasi valdszintiségét csak n figyelembevételével lehet megadni. En-
nek megfeleléen, ha n rogzitett, p(h,n) valészintiséggel forduljon el6 H(C),) adott h-val
rendelkezé komponense. Ezen valészintiségek h szerint vett Oszegzése

Py =p(Cy,n)= Y. plh,n) (407)
heH(Chr)

adja az M komponensti klaszterek adott koriilmények kozott [e.g. rogzitett (H,n)] vett
el6fordulési valoszintiségét.

Az ilyenmédon felvazolt klaszterizacios probléma megoldasa azt jelenti, hogy rogzitett
(H,n) mellett meg kell a

S Py=1 (408)

tulajdonsaggal rendelkez6 Py, > 0 el6fordulasi valdszintiségeket hatarozni.
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g.CA—u8zz39g91t—k agterizdciés eset

A vizsgalt klaszterképz6dési modell egy konkréten definilt (H,n) mellett értelmezett,
amely szemléletes bemutatasa a V A.1 alfejezet végén taldlhatd. Matematikai szinten a
modell H és n paramétere a kovetkezd képpen jellemezheto.

A H kondicié rogzitése céljabdl jelolje m(i, j) a klaszter i és j rendezetleniil elhelyezked6
elemei kozti tavolsagot, tételezziik fel hogy C), fonalszerti klasztereket jeldl (azaz egy elem
csak egy, a legkozelebbi szomszédjat kotheti be a klaszter belsejébe) tovabba

ma > m(i—1,7) >m(i, i+ 1), (409)

ahol my; a lehet6 legnagyobb kotéstavolsag.

Az n hivatdsa tulajdonképpen az my, fizikai alapokon vett rogzitése (lasd IV B.9 alfe-
jezetet). FEzt az n szerepkort itt egy kotés-elszakité E. = kg1 termikus energia jatsza.
Ennek alapjén, ha m(i,j) mentén az i és j elemek kozotti kotési energia (abszolit értéke)
W(m(i, j)], akkor a

Wim(i, j)] < E. (410)

Osszefiiggés jelenti azt, hogy ez esetben az m(i,j) kotés elszakitott (azaz nem létezd). A
W kotési energiat a tévolsag fliggvényében csokkenének tekintem, igy (410)-bol szarmazé
Wimy| = E. egyenldség egy maximalis my, = Max[m(i, j)] kotési tavolsagot hatdroz meg,
mely a valasztott n révén (410)-nek megfeleléen hémérséklet fliggd (azaz mar = mp(7)).
A felvazolt koriilmények kozott a (407,408) klaszterizaciés probléma egzaktul megold-
hat6'®. Fizikailag a kiinduld feltételek akkor kovetkeznek be (ldsd IV B.10 alfejezet), ha
kiskoncentraciés rendezetlen rendszerben a legkozelebbi elemek kozotti atlagtavolsag (1.), a
rovid hatétdvolsdgi kolesonhatds hatétavolsaga (I;,:) értéknél joval nagyobb (Io >> l;),
igy feltételezheto, hogy minden elem csak a legkozelebbi szomszédjat érzékeli mérvaddan,
azaz fonalszerii klaszterképzodmény dominal. Ezen tilmendleg, a klaszterfonalon beiil, a
legkdzelebbi szomszédhoz mért tavolsdgok monotonikusan csokkennek, azaz (409) teljesiil.

3. A megoldds

A megoldas lehet6ségét — amint a modszer leirdsakor emlitettem — a Chandrasekhar altal
publikalt geometriai valészintiségek adjak'?®. Ennek megfeleléen, annak a valdszintisége hogy
egy elem ne rendelkezzen szomszéddal r tavolsdgon beliil az [lasd (177,178)]

PO(T) = GZE'p(—Oé), o= —"NT", Nc= (411)

osszefiiggésekkel adott. Tovébbd, annak a valdsziniisége, hogy (r,r + dr) tartoméanyban
legyen egy elem

dP(r) = —Badr. (412)
T
gy tehat, rogzitett M-re [lasd (186)]
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p(h,n) = Pofm(M =2, M = 1)] [T {Po[m(i = 1,)ldP[m(i — 1,0)]} (413)
adédik. Felhasznalva [lasd (187)] a kovetkezé jelolést

mar m(0,1) m(i—2,5—1)
S o :/ dm(O,l)/ dm(1,2).../ dm(i —1,i)...
H(Cwm) 0 0 0

H(Cr)
m(M—3,M~—2)
. / dm(M — 2, M — 1), (414)
0
az el6forduldsi valészintiségekre a kovetkez6 Osszefiiggéseket kapjuk [lasd (190,191,194)]
(-pH U -1y -
PM == TKM —l— (1 - 5M,l) Z AM_Q_]'K], M 2 ]_,
! =
(1) Ly,
Ai = — -+ 1-— 52 fAi_', 7 Z O, 415
S ’0231 T (415)

ahol K = exp(—a’) [lasd (179)], o/ = a(r = myr). Megjegyzem, hogy a szamitas soran
az elemeket pontszeriinek tekintettem. Az A; koefficiensek explicit kifejezése a (193), mig
a Py valészintiségek explicit kifejezése a (227) egyenléségekben levezetve megtalalhat6. Az
eredmények szintjén (408) igazolhatéan teljestil. Ennek bizonyitdsa a V A.3 alfejezetben
taldlhatd, ahol megmutatom hogy Py > 0 [ldsd (201)], illetve Y37, Py = 1 [lasd (207)].

A hémérséklet szerinti fiiggés my, értékén keresztiil jelenik meg, és W kozvetlen explicit
formajanak ismerete nélkiil megallapithaté (1asd a V A.5 és V A.9 alfejezeteket), hogy my, —
0 és my — oo felelnek meg T — oo és T" — 0 hémérsékleti hataroknak (W a tavolsdg
fiiggvényében csokkend fliggvény), tovabbd, perkolativ jellegii folyamatok a rendszerben
nem jatszédhatnak le, lasd (217-219) egyenléségeket.

A Py, ismeretében tovabbi mérhetd atlagértékek szamithatok ki. Ezek koziil a legegy-
szerlibb az atlagos klaszterméret, amely V A.4 alfejezet (215) eredménye szerint

M= > MPy =exp(l - K). (416)
M=1

Ezen tulmendleg, bonyolultabb mennyiségek is kifejezhetoek, mint példaul a nemkolesénhatd
magneses klaszterek szuszceptibilitdsa [lasd (259)]

X = Z Py Sy(Sy + 1), (417)

3T

ahol Sy; az M komponensti klaszter 4tlagos spinértéke. Az Sy, a spinek kozotti csatolds J(r)
ismeretében adhaté meg. Péld4ul Ising tipusi S spinek esetében [lasd V A.7 alfejezet, (230)
Osszefliggés|

Sy = S/ Mdrl{l + Z HsgnJ ;) }H /l driPy(r;)], (418)
0 o

ahol P, = (3a/r)erp(—a), és megemlitem, hogy Sy-re vonatkozdlag részletes példdkat
ismertettem V A.7 alfejezetben. A (417) alapjan a Curie konstans is kifejezhetd
3Tx

Ne

C:

(419)

formaban, mely részletes bemutatdsa és elemzése a V A.8 alfejezetben tortént meg.
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gp}ﬁgégltgci—kjﬁf}et kezmények

A kisérleti adatokkal vett egyezés kiillonbozo tertileteken igen szembeotld. 11 kiillonb6zo
csillagdszati fonalszerti szénklaszter mérés kiillonbozé csillagkornyezetekbél (és alacsony
hémérsékleten) P3/Ps = 11 értéket eredményez®”, mig az itt bemutatott szdmolds Ps/Ps =
10-et ad T — 0 hatéresetben. Monte Carlo szimuldcidk és mérési eredmények®’” 2% az itt
targyalthoz hasonlé kérnyezetbél szarmazé fonalszerti klaszterekre M = 2 — 3 értéket adnak
alacsony hémérsékleten, mig (416) T — 0 hatdresetben M = e = 2.718-at eredményez.
Szintén alacsony homérsékleten mért fonalszerti szén klaszter normalizalt abundencidk (az
A/A Kisérleti adatok jelintenzitds ardnyokbdl voltak megadva; a kisérleti adatok: fehér

301 ) az elméletileg szamolt

korok?®®: négyzet és rombusz?®?; haromszog fel*?’; hdromszog le
értékekkel (Prs/Puye, ahol P,,. az M < 9-re fennallé két legnagyobb jérulék Osszege

P,,e = P, + P35, a rajzon telt korok) jol egyeznek, lasd 23. Abra.

+2
10
A/A v
0
10" 93
A
10_27 ’ : © g N
o & O

107 ° ° o ]
_6 ’ ®
10 | | | |

0 2 4 6 8 1C
M

23. Abra . Normalizit fonalszerii szén klaszter abundencidk kiilonbozé M klaszterméretekre.
A kisérleti adatok fehér korok??®; négyzet és rombusz???; hiromszog fel3%0; hiromszog 1le39! pub-
likaciokbol szarmaznak. Az elméleti adatokat a fekete korok Pyy/Puye értékbdl eredményezik.

Megjegyzem, hogy ez esetben lényeges eltérések a kisérleti adatoktél M > 9-
tol kezdodnek, pont attol a ponttdél amelytol a kisérleti adatokban nem-fonalszerii
klaszterképzodmények jelennek meg3%2.

Erdekes kisérleti adattal vett Osszehasonlitdst mutatok be a 24. Abra esetében
is. Az (Eu,Sri_;)S vegyilet z = 0.025 értékre vett normalizdt Curie kon-
stansanak hoémérsékletfiiggése taldlhato itt gyakorlatilag fit-paraméterek nélkiil repro-
dukalva. A magneses szuszceptibilitas mérések rég sejtetik hogy ezen anyagban fonalszeri
klaszterképzédmények fejlédnek ki®%3301 A kisérleti pontok Ref.[**!]-bél szdrmaznak, az
elméleti eredményeknek megfelel§ gorbe pedig (417-419) Osszefiiggésekbdl ered (a részletes
bemutatasat az elméleti jellemzésnek a V A.9.a alfejezetben taldlhaté). A signJ(r) a
[393)-bél szdrmazik és alapjan K = exp[—0.00275in3(6.93/T)] ered [lasd (271)], amely a
hémérsékletfiiggést adja a Py, tagokon keresztill. Cy a T — oo esetnek megfelel6 Curie

konstanst jeloli. Amint lathatd, az egyezés nagyon jé mindségii.
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24. Abra . Normalizalt Curie konstans homérsékletfiiggése (Eu,Sri—5)S, x = 0.025 esetében.
A kisérleti adatok mint pontok a Ref.[3%4] referencidbdl szarmaznak, a folytonos gorbe pedig az
elméleti eredmény.

D. Tovabbi eredmények

A késObbiekben részletesen targyaltam a mégneses szuszceptibilitas viselkedést
kiilonboz6 esetekben®®® . és kiterjesztettem a széamoldst olyan szitudciéra is amikor véges
méretii elemek alkotjak a kialakuld fonalszerti klasztereket3%6.

XII. EGZAKT ALAPALLAPOTOK A HAROM DIMENZIOS PERIODIKUS

ANDERSON MODELLRE.

A. Koriilmények

Az elozo XI. fejezetben targyalt klaszterképzodés leirdsahoz sajat modellformalas volt
szitkséges, amely keretei kozott a pontossag elérheté volt. A kis kolesonhatasi hatétavolsag
és kis koncentracié miatt csak rovid tavolsdgu térbeli korrelaciok érvényestiltek a rendszer-
ben. Mindannak ellenére hogy hosszutavu térbeli rendezettség nem jott létre, a teljesen ren-
dezetlen magashémérsékletii fazis egy egyszerii formaban atrendezodott, tovabba a vizsgalt
rendszer habar rendezetlen volt, végeredményben klasszikusan viselkedett.

Az elkovetkezo fejezetekben ettdl eltérden, olyan eseteket mutatok be ahol a modell-
forméalast lényegében a szakirodalom mar régen megtette, igy a modellkialakitas utjan a
matematikai leiras gordiillékenyebbé tételére nincs mar lehetoség. Ezen tilmendleg az elem-
zésre keriillo sokrészecskés rendszerek kvantummechanikai viselkedéstiek és benniik a kor-
relaciés hatésok teljes énjiikben érvényesiilnek majd. Habar kutatéi tevékenységem soran
ilyen koriilmények kozott tobb mds médszert is haszndltam??, a jelen XII és az elkovetkezd

137



ot (XIII - XVII) fejezetben ugygncazon, agom%iészemideﬁnit operatorok tulajdonsagaira ala-
pulé médszer keriil alkalmazasra. A modszer sajat fejlesztési, és mivel felhasznaldsara itt
kertil sor el6szor, aldhtizom, hogy a mddszer kifejlodéséhez kapcsolédo részletes elozmények
ismertetése a 11 B 2.a alfejezetben tortént meg. Magénak a modszernek az ismertetése, mivel
sajat munkam eredménye, nagy részletességgel és tobb pedagodgikus példa bemutatasaval
tortént meg a V B alfejezetben.

Az e fejezetben tanulméanyozott modell a periodikus Anderson modell (PAM) lesz,
mégpedig D = 3 harom dimenziéban. Maga a modell szoba keriilt mar a IX fejezetben,
mégpedig kozelité varidciés modszerrel targyalva. Az esetben félig toltott rendszer volt a
vizsgdlt paramétertér egyik jellemzdje, itt azonban félig toltott rendszertol tavol elhelyezkedd
paraméter tartomanyokat fogok vizsgdlni. Az eredmények szintjén latni lehet majd tobbek
kozott azt, hogy amit a Gutzwiller hullamfiiggvény képtelen volt megtenni a X. fejezetben,
mégpedig fémesrol szigeteld fazisra vald atvaltast leirni, azt egy egzekt jellemzés konnyedén
megteszi. Azt is latni lehet majd, hogy egy pontos eredmény olyan viselkedésformékat
is feltar erds korrelacios hatasok jelenlétében, amelyekrol kozelitések utjan, meggyozoden,
nagyon nehéz szamot adni.

A PAM-ra vonatkozélag megemlitem még, hogy a kétsdvos erdsen korreldlt rendszereket
leiré egyik tipusmodell. Mivel a PAM Bethe-ansatz segitségével nem kezelheté (nem in-
tegralhaté modelltipus), egzakt megolddst ra vonatkozélag, a teljes fazisdiagramra még egy
dimenziéban sem ismeriink. Az elsé egzakt 3D megoldasokat az alapéallapotra vonatkozdlag
(véges és nemzéré Hubbard U kolecsonhatds esetén és véges koncentracion) az alabbiakban
ismertetésre kertilo fejezet tartalmazza. A szamitasok 2001-ben, egy 4 hénapos Augsburgi
latogatas idején kezdédtek el, a publikdlasra valé bekiildés a rovid (levél) véltozatra 2003
legelején tortént, majd a hosszu cikk 2005-ben keriilt nyomtatasba.

Az e témakorhoz tartozé sajat publikdciok a Ref.['!12]

-ben taldlhatoak, a modell elemzés
részletes elozményei a I1B2.b alfejezetben voltak bemutatva, mig az alkalmazott modszer

részletes ismertetése a V B alfejezetben tortént meg.
B. A modell és eredmények

Legyen egy tetszéleges 3D Bravais rdcs mely I elemi celljat {x,}, 7 = 1,2, 3 primitiv
vektorok jellemzik. Ezen a rendszeren értelmezett PAM Hamilton operdtora amit ez alka-
lommal hasznalok H = Hy + UD’, ahol D/ = ¥, ﬁ{Tﬁ{ |, az [ elektronok kozott hato lokalis
Coulomb taszitast irja le (U > 0) és az egy-részecske Hy jarulék formédja

iy = 3 S [l i+ Fl o + Vil o
flydiiro) + He] + Voldl, fio + Hee) + Egil, } . (420)

A H, kifejezésében t2, b = d, f a hopping matrixelemek nagysigat, Vi és V a nem-lokalis
és lokalis hibridizacié erdsségét, és Ey a lokdlis f-elektron energiat jellemzik. Megemlitem,
hogy (394)-hez képest (420) abban kiilonbozik, hogy az utébbi esetében kdzvetlen hopping
meg van engedve az f elektronok részére is, E'y értéke nem rogzitett, tovabba a hibridizacids
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tagnak van egy lokdlis és egy glgészomszéd- jaruléka is. Az elemzés sordan r # 0 az [ cella
terjedelmében vesz fel értékeket (ldsd a 25. Abrat).

I+X1 +Xo +X3

n=2
25. Abra . A tanulmanyozott racs elemi celldja (I) egy ortorhombikus esetben felrajzolva, egy
tetszbleges i csoméponton. Itt x, a primitiv vektorokat jeloli, és n a cella csicsinak i-t6l figgetlen
jelolését mutatja. A nyilak hopping és hibridizéciés (J = t, V) tagokat szemléltetnek, melyek I-ben
jelen vannak.

Hogy elkeriilhet6 legyen a H.c. Hermitikus konjugalas jelenléte miatt bizonyos jarulékok
megdupldzasa, a lehetséges r értékek megadasa a kovetkezo képpen torténik: Ha I, az i
csomoéponton értelmezett elemi cella, akkor ennek r; = i + r,g, csomépontjait, az roz, =
axy + Oxy + yx3; o, 8,7 = 0,1, és n(a,5,7) = 1+ a+ 30 + 4y — 2a bevezetésével,

= 1,2,...,8 forméjéban, i-t8] fiiggetlen médon szémozhatom meg (lasd a 25. Abrét).
Ekkor r = ry g — Tagy, n(as, B1,71) > n(a, ,7), forméjaban van értelmezve és Osszesen 13
kiillonbozo értéket vehet fel [x, (7 =1,2,3), X — X, (7' > 7), X3 £ X2 £ x4].

Az alapéllapotra vett egzakt megoldasok levezetésének lehetéségét az

Z Z (.B8,7)s b 1+ra5ﬂ,, =

b=d,f o,f,y=0

Z (aibb' + a2 bbl+x Ned T+t a8 bb1+x2+xg, ) (421>
b=d, f

cella-operdtorok bevezetése adja, hol a;, , # 0 a késébbiekben meghatérozandé numerikus ko-
efficiensek. A (421) tulajdonképpen a (278) blokk operator amely az I; cellan van értelmezve.
Habar {Al,, AL} = {41, Aps} = 0 és {A,, Al }=K, + Ky, ahol K, = S5 a2,
n = n(a,B,7), az A}o blokk operatorok nem teljesitenek kanonikus antikommutacios
relaciékat, mert példaul, I # I’ esetében, {fllg,fl},a,} # 0. Tovabbmendleg, a rendszer
transzldcids szimmetridja miatt, igy mint (278) esetében, az ay, , koefficiensek minden elemi
cellaban azonosak.
Az el6bbiekben bevezetett blokk operatorok segitségével, periodikus hatérfeltételek
feltételezése mellett, H-t a (296) és (298) felhasznaldsdval, a kdvetkezd forméban from fel
H= ZAIJAIJ+UZP+ (422)
ahol (299)-nek megfeleléen P; = nfynf, —af, — af, +1, By = K4N + UNy — 2N (2K, — Ey),
és N, N, a rendszerben szerepld elektronok szamat, illetve raccsomoépontok szamét jeloli.
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Hogy (422) visszaadja a kiindlg(%: Ha%%tcgn—o]bée]-rétort, az ay , tagoknak az értéke nem lehet
tetsz6leges, hiszen tigy ahogy azt (280) bemutatasakor ismertettem, ezek megfelelen vissza
kell adjdk a kiindul6 Hamilton operator t¢, tI, Vi, VI, Vo, Vi, Ey, U, mikroszkopikus
paramétereit minden r € I; esetére. Hogy ez megtorténjen, az a,;, ismeretlenek egy 55
tagbdl allé6 nemlinedris komplex-algebrai egyenletrendszer megoldasait kell képezzék [ez a
(280) egyenletrendszer most|, mely sfiritett formaja b, = d, f jelolések bevezetésével a

kovetkez6

1 3 /

Y. (I Dsadans pan-y = T3 (423)

B1,B82,83=—1 i=1

A megadott egyenletben Dg, = (1 — 05-1)0a0 + dap(l — dap), nt =
n[gi(ﬁlaOél)vgi(ﬁ%a2)7gi(ﬁ37a3)]7 éS gi(ﬁ7a> = 55(1,0 + (1 + Oé)(l - 504,0)/2- A kiin_
dulé Hamilton operdtor mikroszkopikus paraméteri a Ty = —(1 — 0,0)[0ont? + (1 —
Sp ) Vil — 0u0[0bp (Spf(Er + U — Kq) — 6p.alq) + (1 — dppr)0p.aVo] kifejezésben talalhatok,
ahol T = Y% | a;x; az I celldban vett vektor, vagy T =0, és v = 32, oy

1. Alapdllapotok 3/4 rendszertéltésen

Eltekintve az E, konstanstol, a (422) reldcidban szerepld H egy pozitiv szemidefinit
operator. Ennek megfeleléen, tigy ahogy azt a (309-314) alapallapoti hullamfiiggvény kon-
strukcié bemutatdsédndl részletesen elemeztem, egy |¥,) éllapot amely a Bj|W,) = 0 és
/Al}io|\lfg> = 0 kondiciéknak eleget tesz minden i-re, a rendszer egzakt alapallapotat képezi,
mely energidja E,. Megjegyzem [lasd (299)], hogy a P, operétor, a legkisebb (zéréval
egyenld) sajatértékét akkor veszi fel, ha minden i csoméponton legalabb egy f elektron
talalhato. Tgy, [lasd (313) F' operatorat] a |¥,)-be belép Ft = [TV E operdtor, amelyben
az FiT = it fiTTjL,ui 1 JEL lokalis tag tetszoleges i, koefficiensekkel értelmezett, kelt egy f elek-
tront minden i rdacsponton, tehat eleget tesz az elsé megkovetelt kondiciénak (F|¥,) = 0).
Tovabbmenéleg, [lasd (310)], a |¥y)-be belép a [IN4 (Af AL)) jérulék is a Af Al . =0
Osszefliggés miatt [lasd (309)], igy |V,) a maésodik kondiciét is teljesiti (ARU|\IIQ) = 0).
Kovetkezésképpen, (313) mintdjara a (nem-normalizalt)

Ny
) =11 AL AL E o) (424)
=
allapotvektor a rendszer alapallapotat képezi. Habar |¥,) a i csomdpontokra vett produk-
tum form&jaban van kifejezve, az alapallapot mégis nemlokalis, hiszen az ARU operatorok
egy blokkon vannak értelmezve és az egymast fedo cellafeliileteken is kelthetnek részecskéket.
Ennek megfelelen, |¥,) fizikai viselkedése attdl is fiigg, hogy az A}m—ba beépiil6 koeffi-
ciensek a (423) egyenletbdl milyeneknek adédnak.

A kimutatott alapdllapot N = 3N, elektront ir le, tehat 3/4 rendszertoltést jelle-
mez (maximélisan 4N, elektron viheté be a rendszerbe). A p;, koefficiensek tetsz6leges
mivolta miatt az alapallapot spin-degeneralt. A magnesezettségben p;, koefficiensekre
atlagolva zérét kapunk eredménytil, igy a rendszer globalisan paramagnesként viselkedik. Az
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alapéllapotot csak (424) fornggn—l-eée%(?eﬁ-r:rlﬁfl tehdt |W,) az Osszes lehetséges degenerdcidt
magéaba foglalja, azaz (424) az unicitds kovetelményének eleget tesz [lasd V B.4.A. alfe-
jezetet].

Az U = 0 nemkolesonhaté esetben (424) nem az alapallapot, hiszen |¥,)-ben, az Ef
operatorok jelenlétét éppen U # 0 érték kényszeritette ki. Megjegyzendd tovabba, hogy egy
konkrét U = U # 0-hoz tartozé |¥,) megoldas bonyolult médon kapcsolddik egy masik U =
Us > 0, U, # Uy megoldashoz, mert U megvaltoztatasa, a (423) egyenletrendszeren keresztiil,
a H, paraméterek megvaltoztatasat is igényli. A nemkolesonhatd esetbdl kiindulva, kis
paraméter a |V, ) megolddsok eléréséhez nem talalhato.

|W,) fizikai tulajdonsdgai azon a,;, koefficiensektél fliggenek, amelyek a H
mikroszkopikus paramétereinek rogzitése mellett, (423) egyenletrendszer megoldasaiként
adédnak. Nekem eddig két megoldastipust sikertilt kimutatni.

Az elsé esetben, ha aj ;/a;, = p, = p = p*, a (424) alapdllapot lokalizdlt
hullamfiiggvénnyé alakul, amely forméja

\‘I’loc> = H[Z Miop(pCZiT¢CZiTTfiTcr + f flzd )HO) (425)

T
0 0.2 0.4
B/,
X1+X2
26. Abra . Felilletek a paramétertérben melyeken a kimutatott szigetel6 (I; a |Vi/Vh| < 1/2
esetben, Iy a [V1/Vp| > 1/2 esetben), illetve vezeté (C) alapéllapotok léteznek.

A (425) indokldsa abban all, hogy ez esetben az A operator az I; cella minden j

iO

csomépontjaban Zi s, = (p dT + fja) formaban hat, és ennek kovetkeztében, a minden
raccsomoépontra vett []; AI o szorzat, ZITUZITU = 0 miatt, [];, ng tipusu szorzattd alakul.

Ez a megoldés a 26.Abra Iy, I, feliiletein jelenik meg. Ezen allapotban minden csoméponton
szigoruan 3 elektron tartozkodik, ezaltal a rendszerben hosszutavu térbeli siirtiség-stirtiség
korrelaciok vannak jelen. Igazolhat6 hogy <bjgbso> = 0 minden b,0’ = d, f, minden o, 0’
és minden i # j értékre, tovdbbd Reo(0) = 0, hol o(w) az elektromos vezetképesség.
Ennek megfeleléen, az allapot lokalizalt és szigetel6. Ezen megoldas érdekessége, hogy
y = [td/t4] = y. = 1/2 paraméterérték mellett, y > y.-re kilépiink a szigetel§ fazisbdl (1asd
27. Abra). Ezen pontban, az alapallapoti energia véges, de végtelen derivalttal rendelkezik.
Mivel a hopping matrix elemek a nyomas fiiggvényei, kovetkezik, hogy a szigeteld allapotbol
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valo kilépés pillanataban, azda%paﬁapoti— energia nyomds szerinti derivaltja végtelenné
alakul, tehat a kompresszibilitds anoméliaval rendelkezik. Ilyen jelenséggel nehézfermionos
rendszerekben kisérletileg is taldlkozunk3®.

A masodik esetben, p = —p,, |p,| = p fennallasakor, a megoldas itinerdns, és a 26. Abra
C-vel jelolt feliiletén sikeriilt kimutatni. Ez esetben az elektronok szdma a csomépontokon
0 és 4 kozott valtozhat, igy a lokalizalt jelleg megsziinik, a hopping tagok és nemlokalis
hibridizaciés jarulékok alapéllapotra szamitott varhato értékei zérétol kiilonbozoek lesznek.
Ez esetben, az alapdllapoti megolddst N = 3N, + N', N’ < N, esetre felirva, és ut =
E,(N+1)—E,(N), p~ = E;(N)—E (N —1) részecskeszam fiiggd kémiai potencidl értékeket
kiszamitva, u™ — pu~ = 0 adédik minden 4Ny > N > 3N, értékre, amibdl kovetkezik, hogy
a rendszer vezet6!''® (lasd (318)). A megoldés tovabbi érdekessége abban rejlik, hogy az

alapallapotban, egy konstans erejéig, a Hamilton operator a

E[g = Z [(Kd - Rlzl)éir,ko'él,kd + Kdég,ko—éé,ko’} (426)
k,o

N

=
a1

(Eg/ Na + U)/[t])

27. Abra . A lokalizalt allapot alapéllapoti energidja (Eq/Nr +U)/ \til‘ formaban kifejezve
|td /Y| fiiggvényében, kiilonbozé z = ‘t{ /t‘f’ értékekre; A mutatott esetben |V /Vy| > 1/2 &ll fenn.

forméra redukalédik ahol Ciyy = Ry Aw, Rt = Y |as]?, {Crior Clir} = 0, by a
ZA)w Fourier transzformaltja, A} = D bed, f ai’;bi)ﬂo az fl}za Fourier transzformaéltja, tovabba
v = 1,2-re {CA’%kU,CA',t,k,U,} = Okklo0. A (426) indokldsa az, hogy (422) masodik tagja
alapallapotban nem ad jarulékot, tehdt kiesik. A (422) els6 tagja pedig a (296) tipusu
atalakitds utan Fourier transzformdlva, majd diagonalizalva, egy Osszegzési konstans erejéig
(426) Hamilton operatort eredményezi. A I:Ig—b('ﬁl kovetkezik, hogy alapallapotban, a rend-
szert két olyan siv jellemzi, mely koziil az als6 (v = 1 index) diszperzidval rendelkezd, a
fels6 pedig (7 = 2 index) teljesen lapos. 3/4 savtoltésnél, az alsé sdv teljesen toltott, mig a
fels6 sav csak félig van feltoltve. 3/4 sdvtoltés felett, az alsé sav tovabbra is teljesen feltoltve
marad, mig a fels6 lapos sév, félig toltés felett, de parcidlisan toltott allapotban taldlhato.
Megjegyzendo, hogy ritkafoldfémeket tartalmazo rendszerekben az Er Fermi energia koriil
kisérletileg észlelt lapos sav viselkedés nem ritka jelenség3%”.

A tanulményozott allapotban a d, f elektronok ny impulzus szerinti eloszldsa k
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szerint semmi rendellenességeq C(U:grést, szogpontot, stb.) nem mutat. Megjegyzem,
hogy az alapéllapoti hullamvektor explicit forméajanak ismeretében minden alapallapoti
vérhatoérték, igy nj = (bf, ,bi,) is, ahol b = d, f, kiszdmithaté. Ezdltal a Fermi momentum
kp, illetve a k térben értelmezett Fermi feliilet fogalma nem definialhaté, igy a rendszer
nem-Fermi folyadék. Ennek ellenére a Fermi energia Er = K, értelmezhet6. A Fermi feliilet
fogalom hidnya miatt a Luttinger tétel (miszerint a kolcsonhatas a Fermi feliilet altal bezart
térfogaton nem valtoztat) alkalmazhatatlan. A viselkedés a (426)-ban megjelend fels6 la-
pos sav kovetkezménye, melyrol hangsilyozni kell, hogy nem konvenciéndlis savszerkezeti
(egyrészecske) eredmény, hiszen jelenléte, (423) Osszefiiggésen keresztiil, jélmeghatarozott
U > 0 értéket kovetel (lasd (423) fedési egyenletek jobboldaldt amelyben U is szerepel).
Megemlitem tovabba, hogy globélisan az allapot nem magneses.

A bemutatott vezetd allapotot legel6szor konplex hybridizaciés matrixelem jelenlétében
vezettem le!!, olyan korillmények kozott, hogy az f elektronok direkt hopping jarulékkal
szerepeltek H-ban. Megmutattam viszont, hogy az itt bemutatott vezeté allapot megje-

lenéséhez mindez nem sziikségszeri®!2.

2. Alapdllapotok 1/4 rendszertoltésen

Az elébb bemutatott 3/4 rendszertoltés esetében 1étezé alapédllapotok mellett, 1/4 rend-
szertoltés és alatta elhelyezked6 koncentracids tartomanyban is sikeriilt alapallapotokat le-
vezetnem. E célbdl az induld (420) szerint felirt Hamilton operatort (422)-t6l kiilonb6zé

pozitiv szemidefinit alakra, mégpedig (279) nyomdn a'?

=Y Al A, +U> fysii, + E, (427)
formara hoztam, ahol fl}i,a tovdbbra is (421) egyenléségben van értelmezve. FEz eset-
ben (280)-nak megfelel fedési egyenletek formdja (423) egyenletekkel egyezik, azzal a
kiilonbséggel, hogy bej,l,’, kifejezésben U = 0 keriil és a hopping és hibridizaciés jarulékok
el6jelet valtanak. Tovdbbmendleg, £ = N Ky, ahol N az elektronok szama, Ky meg (421)
alatt értelmezett. Aldhuzom, hogy a pozitiv szemidefinit forméra valé atalakitas példazata
részletesen ismertetve volt (281-290) bemutatdsakor a mddszertani ismertetSben.

Az alapéllapoti hulldmfiiggvények levezetése (302-308) folyamén részletezett eljards
alapjan tortént. Abban az esetben ha az A}w blokk operator koefficiensei olyanok hogy
an,afan f = pn ardny n fiiggd, az alapallapoti hulldmvektor N = N, esetében (ez felel meg
1/4 rendszertoltésnek) [lasd (307)]

N
[, (N)) = TT QL 10). (428)
ahol [lasd (302)] {fl[i,,o/, ng} = 0 kell teljesiiljon az indexek tetszOleges értékére. A (428)-
ban o rogzitett [(305) halmaz kivalasztdsdnak o rogzitése felel itt meg], tehat az alapallapot
teljesen telitett ferromagnes. Megemlitem, hogy a Q;U-ra kért antikommutacids relacio ugy
teljestil hogy Qfa = QR,U = D bed.f 2om q;;bi)j e fl}m mintdjara (ugyanazon blokkon és
indexekkel) értelmezett, tovdbba koefficiensei
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.dc 890 14

* . * _ ~ P * . * _ * _
q1,q = War 5,4 g = Wag f,q4s g = Was f, 4y g— Wae,f, 45 g = Was,f, 4 g = Wa4,f, 47 g = Wayy,
* * * * * *
dgq = Waz,f,qy f = —Wa7rd, Gy f = —WA8 4,43 y = —WA54,qy y = —WAgd, (5 f = —WaA34,
* * *
Qo,f = —Wa4ad,q7 f = —Wa14,qg f = —Wa24, (429)

ahol w tetszOleges nemzéré konstans. Egynegyed rendszertoltés alatt (N < Nj) az
alapallapot (428) helyett

y(N)) =TI @100 (430)

i€eDn

format olti, ahol Dy egy tetszbleges, N csomépontot tartalmazd halmaz. Ez esetben a
@;Ui operatorok o; spin indexei tetszolegesek, de azzal a megszoritdassal, hogy két @;Ui
és Q;,oj operator ha Gsszeér (azaz legalabb egy kozos rdccsomdpontja van), akkor o; = oj
teljesiil. Ennek kovetkeztében, 1/4 rendszertoltés alatt az alapédllapot rendezetlen (nagysagui
és spin frany1) ferromégneses klaszterekbél all melyek magnesezettsége (a klaszterek kozott)
nem korreldlt. Igy az alapéllapot nagyfoku geometriai jellegli degeneraltsigot mutat, de
globdlisan nem magneses.

Megjegyzem még hogy anq/an s = p, = p = p* esetében a (427) pozitiv szemidefinit
formdhoz tartozé és N < N, koncentrdcié mellett (428,430) alatt megadott alapallapoti
hulldmvektorok gy médosulnak, hogy benniik Q;Ui helyett @’ j = fiT,T —(1/ p)cZIT] + 4] fj L
(1/ p)aﬁ 1) jelenik meg (ahol 1i; tetszéleges), de (428,430) szerkezete nem véltozik (azaz ekkor
W, (N)) =TI, @’“0) all fenn). Ekkor N = N, esetében a []; az Osszes raccsomépontra
kiterjed, mig N < N, esetében []; tetszdleges N csomoépontot tartalmazd Dy halmazokra
folyik. Ekkor N = N, esetre kapott alapallapot lokalizalt és nem maéagneses, és N < N,
mellett kialakul6 rendezetlen klaszterek lokalizalt és nem méagneses tulajdonsagot mutatnak.
Megjegyzem, hogy Q — Q’ atmenet a megolddasokban ugyanazon okra vezethetd vissza mint
(424) — (425), hiszen Q — Q' is annak a kovetkezménye, hogy az fl}m operatorok p, = p
esetében a (425) alatt bemutatott Zj » operatorokra redukalédnak.

Még azt jegyzem meg, hogy a (427) pozitiv szemidefinit formdara levezetett p, # p és p, =
p megoldédsokhoz tartozé fazisdiagram tartomanyok a (422) pozitiv szemidefinit forméhoz
tartozé p, # p és p, = p megoldasokhoz kapcsolédd fézisdiagram tartomanyokbdl 2 —
—t2 Vi — —Vi és U — 0 valtozéeserékkel megkaphaték (az N < N, esetre levezetett
megoldasok tetszéleges U > 0 esetében fennallnak).

Megemlitem tovabbd, hogy a (427) pozitiv szemidefinit form&ji Hamilton operator
alapéllapoti hulldmfiiggvényeinek (428,430) formdban val6 felirdsdanak jogosultsagat és
unicitasat a V B.4.B. alfejezetben elemeztem és mutattam be részletesen.

C. Kovetkezmények

A héromdimenziés PAM esetére véges koncentracié és véges U > 0 fennallasa mellett az
els6 levezetett pontos eredményeket ismertettem e fejezetben. 3/4 rendszertoltésre egy szige-
telo és egy vezetd fazis adodot, az utébbi nem-Fermi folyadék forméban, a szigeteld fazisbol
pedig a kilépés kompresszibilitasi anomalidval jar. 1/4 rendszertoltésen ferromagneses ren-
dezédést sikeriilt kimutatni, ez alatt pedig klaszterképzédés észlelhets. Erdekes megjegyezni,
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hogy tgy mint XI. fejezetbeg,ca—k$agz erk%'p%édés kiskoncentraciés hataresetben all elo,
rendezetlen klaszterekhez vezet, amelyek azonban nem fonalszert formajuak. Az el6zo fe-
jezetekhez viszonyitott Osszehasonlitdsok azt is aldhuzzak, hogy lokalizalt fazis jellemzése,
ami lehetetlen volt a X. fejezetben, most problémamentesen megoldhato.

Megemliteném, hogy a legtijabb osszefoglalé a periodikus Anderson modellre!®! kiilon
paragrafust szentel az itt bemutatott eredményeknek. A ferromagnesességre vonatkozo
alapallapotok pedig az egyik legismeretebb ferromagnesességet bemutaté konyv (szerzé
D. C. Mattis) legijjabb kiaddsdba bekeriiltek!™. Az eredményeket 2014-ben is t&bbszor
idézték310:31L,

D. Tovéabbi fejlemények

A periodikus Anderson modellre vonatkozolag, véges és nemzéré U > 0 esetében
1DM7:148 &g 2D3149 esetében is szdmoltam alapallapotd hulldmfiiggvényeket. A fizisdiagram
kiilonb6z8 tartomdnyainak elérhetdségét Ref.[*]-ban vizsgaltam. A félig toltott rendszer
esetére is sikeriilt eljarast kidolgozni (e tartomanyban a korreldcids hatdsok rendkiviil erések)

és ezt U = oo mellett?, majd véges U esetére is® alkalmaztam.

XIII. LOKALIZACIO-DELOKALIZACIO ATALAKULAS RENDEZETLEN ES

KOLCSONHATO KETDIMENZIOS RENDSZEREKBEN.

A. Koriilmények

Az eléz6 XII.  fejezetben el6szor mutattam be kvantummechanikai rendszerben
végbemend rendezodési formédkat melyek levezetése egzakt modon tortént. Ezek kozott
klaszterképzodés is el6fordult (1/4 rendszertoltés alatt), ugy ferromégneses és nem magneses
rendezetlen klaszterek formajédban, de a XI. fejezethez képest itt az indulé rendszer (a Hamil-
ton operator paramétereinek szempontjabdl nézve) rendezett volt, klasszikus viselkedés
helyett kvantummechanikai viselkedés volt jelen, de amugy, mindkét esetben kiskon-
centraciés tartomanyon tortént a jellemzés. A modell a IX. fejezetben is tanulmanyozott
PAM modell volt, de a XII. fejezetben nem félig toltott, hanem tavol a félig toltott rend-
szertoltés esetétol, tovabba az eredmények szemléltették, hogy a fémes jelleg megvaltozasat,
amelyet a X. fejezetben a Gutzwiller hullamfiiggvény képtelen volt leirni, egy egzakt
targyalas konnyedén megteszi. Ezen tilmendleg, a XII. fejezetben bemutatott eredmények
ujfajta (a diszszertdciéban elészor emlitett) rendezédési formékat is kimutattak (mégpedig
kozelitésmentes médon), mint példaul a 3D esetben fellépd vezeté nem-Fermi folyadék (tu-
domasom szerint 3D-ben és nem-Fermi folyadékra vonatkozdlag amelyet Landau-féle rend-
paraméter nem jellemez, ez az egyediili egzakt eredmény), illetve ferromagneses allapot.

A XI. és XII. eloz6 két fejezetben tanulmanyozott két modell kozott, amellett hogy az
elso klasszikus a masodik meg kvantumos jellegii, a lényegbevagd kiillonbség az, hogy az elsé
rendezetlen a masodik pedig ezzel ellentétben rendezett. Felmeriil tehat az a kérdés, hogy
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vajon a XII. fejezetben a kvgfl‘?umggzlganﬂlaﬁag viselkedd, de amugy rendezett rendszer
esetében alkalmazott mddszer, hasznalhato e rendezetlen, de kvantumos esetben 7 Képes e
ilyen koriilmények kozott is rendezédési formakat kimutatni ? Ezen kérdések megvalaszolasa
motivélja azt a tényt, miszerint a jelen fejezetben, rendezetlen, de kvantumos esetre alkal-
mazom a XII. fejezetben mar bemutatott pontos eljardast. Az alkalmazasra 2D-ben kertil
sor, mégpedig azért mert a fém-szigetelo dtmenet szempontjabdl, a rendezetlen rendszerek
esete, két dimenziéban a legvitatottabb.

Rendezetlen rendszerekre vonatkozdlag skalatorvények utjan 1979-ben egy érdekes
eredmény sziiletett'®? amelyet ma ,,a nem-kolcsonhatd skdlatorvény” formaban emleget-
nek e tertileten. Ennek megfeleloen, fém-szigetel6 dtmenet rendezeten rendszerekben és két
dimenziéban nem lehetséges. A kilencvenes évek kozepén, kisérleti adatok alapjan vilagosséa

183 Feltételezés szerint a tapasztalt

184

valt hogy az allitas teljes altalanossagaban nem igaz
atalakulas a rendezetlen rendszerekben jelenlévé kolesonhatas kovetkezménye ©*, de ennek
mikéntje maig sem teljesen tisztazott aspektus. Az aldbb bemutatasra keriilé eredmények
egzakt szinten mutatnak fém-szigeteld atmenetet rendezetlenség, kolcsonhatas és két di-
menzi6 jelenlétében. Az eredmények 2003 elején voltak publikalasra bekiildve.

A téargykorre vonatkozé sajat publikdcié Ref.[’]-ben taldlhatd, a részletes el6zmények
IIB 3 alfejezetben voltak bemutatva, az alkalmazott moddszer pedig teljes részletességében

V B alfejezetben volt ismertetve.

B. Modell és a Hamilton operator

Egy kétdimenziés Bravais rdcsot veszek alapul mely primitiv vektorai (x,y). Ezen racs
minden egyes csomopontjan két elektron p = d, f lehetséges. Habar a racs Bravais tipusu, a
benne lezajlé folyamatokat jellemz6 Hamilton operatort rendezetlennek tételezem fel (azaz
az egyrészecske és kolesonhatdsi tagok csatolasi dllandéi rendezetlenek). Maga a Hamilton
operator formaja H= Iffo + ﬁmt, ahol

Z Z IIOO'ZA)IUPIO'—’_Z 11+rro—p;‘—o—pl+rg+H.C.>]7
p,p'=d,f i,0 r#0

Hing = > 3 UL . (431)

p=d,f i

Itt 77, . egy (&ltaldnositott) hopping tag, mely egy o spinnel rendelkez6 elektron ugrasat

i,j,j—i,0
irja le a j csoméponti p’ allapotbdl az i csoméponti p allapotba, mikozben az ugras a

pvp
i,j,j—i,o

j — i szakasz mentén torténik. Megjegyzem, hogy t; a p = p esetében egy standard
hopping matrixelem, mely a p = d, f és o spint elektron j csomépontrdl i csomépontra
vett ugrdsat jellemzi. Ha p # p’ akkor tlf , hibridizaciés matrixelem. Hasonléan {7y,
(amely lokalis, csoméponti, de szintén egyrészecske jarulék), p = p’ esetében csoméponti
egyrészecske potencialt jelol (,,on-site potential”), mig p # p’ esetben lokalis hibridizaciét.
Ami a kolesonhatési tagokat illeti, U az i csoméponton vett és p = d, f elektronra vonatkozd
lokdlis Coulomb taszitést jeloli (U > 0). Az r vektor az elemi cella oldalélei vagy atl6i

mentén mozoghat, azaz 4 értéket vehet fel, éspedig: r = x,y, y+x, y —x (tehét els6szomszéd
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és masodszomszéd hopping és gi%ri-d?zamo—van jelen) . A récsban 1évé csomépontok szamat
Ny jeloli, mig N az elektronok szama.

A kiindulé Hamilton operator nagyon altalanos. Minden valédi anyag vagy rendszer
tobbsavos, és lefrds kozben mindig néhdny sivba projektalunk®?. Igy, p = d, f kétsavos
jellemzés nem jelent komoly megszoritast az eredmények valédi rendszerekre vett alkalmaz-
hatésaga szempontjabol. Végeredményben, a modell szempontjabdl elemezve a (431) kiin-
dul6 Hamilton operatort, megéllapithatd hogy ez, egy kétsavos és két dimenziés rendezetlen
Hubbard modell Hamilton operatora.

Annak ellenére hogy az indulo H altalanossagi foka nagy, vannak jelen bizonyos specifikus
feltételek amelyek mellett eredményeket sikeriilt levezetnem. Ezen feltételeket tekintem at az
alabbiakban. Feltételezem, hogy a lokalis egyrészecske potencidlok taszité jellegliek minden
csomoponton

e >0, (432)

i,i,0,0

tovabbd, a két tipusu elektron mobilitdsdnak aranya minden csoméponton ugyanaz

tP’p/ = w‘;p,f""sp’,ft‘.i’d (433)

i,i4+r,r,o ii4+r,;r,o°

Az els6 Osszefiiggés (432) lényegében a befogd centrumok (,,trapping centers”) hianyat jeloli,
mig a masodik feltétel, (433) gyakran teljesiil valés anyagokban?!3.

A rendszeriink, a kolcsonhaté jellege mellett, rendezetlen is. A rendezetlenség abban
nyilvénul meg, hogy egyrészt U > 0 teljesen fiiggetlen 2N, rendezetlen paramétert jelol,
tovabbd t] ’i’ir,r,o paraméterek koziil szintén 2N, fiiggetlen és rendezetlen, [ldsd (437) uténi

IT) megjegyzést|, tehat 4N, teljesen fliggetlen és rendezetlen paraméter szerepel a Hamilton
operatorban.

C. Pozitiv szemidefinit formara vett transzformalas

A porzitiv szemidefinit formara vett atalakitds (278,279) Osszefliggések tutjat koveti. En-
nek megfeleléen, a (278) blokk operatorok bevezetése végett: a) A rendszer minden i
csomépontjara helyezett elemi celldjara (lasd 28.b. Abra) egy plaquett operdtort (fli,g)
értelmezek

4
Aio = (anaditr,o + nffizrno) (434)
n=1

formaban, ahol a,, numerikus paramétereket jel6lnak. E Osszefiiggésben, mikézben n (az
index amely blokkon beliil szdmozza meg a csomépontokat) véltozik 1-t6l 4-ig, r, sorban
0,%x,x + y,y értékeket vesz fel (lasd 28.b. Abrét melyben a i csoméponton értelmezett
I; elemi cella csomoépontjai és ezekhez rendelt n értékek lathatok. Megjegyzem hogy [
csomoépontjain értelmezett a (434) sszefiiggésben szerepld A; , operdtor). b) Amiutdn Ny =
L x L feltételezéssel megszamozom a csomopontokat a 28.a. Abranak megfelel6 médon (a
28.a. Abra a tetsz6leges i csomépont koriili csomdpont szdmozdst mutatja be), a hopping
méatrixelemekre a (280) fedési egyenletrendszernek megfeleléen a kovetkez6 Osszefiiggéseket
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kapom (ez matematikailag Végqlcis—a8zt9 jgengi,élf]ogy a hopping tagokat a kovetkezd képpen

reprezentdlom)
d,d ok *
Liit1,2,0 = Q1 402,d€i 0 + Ay 403 4€i—L o,
d,d % *
ti,i-‘rL,y,U - a17da'4,d€i70' + a’2,da3,d€i—l,09
pded . .
ii+1+Laty,o — @1,d33,d€0,
pied .
i+1,i+Ly—z,0 — 32,d%4,d€i,0;
dd  _ 2 2 2 2
tiioo = |01dl €0 + azal €10 + |asal €im1-1.0 + |asd € 1,0 (435)

i+L-1 4 i+L+1

a) = |+

i-L-1 "L j-L+1

I+y I+X+Y
n=4 n=3

b) |

n=1 n=2
| I+X
28. Abra . (a) A csomépontok szamozésa az i csomépont koriil, és (b) az i csomdépontra épitett
I; elemi cella és a sarkainak jelolése.

Ezen egyenletrendszerre (433)-miatt feltételezem, hogy a, r = wa, 4. (Hadd hizzam ala,
hogy a bemutatott feltételezések mellett (435) gyakorlatilag a példaként bemutatott (289)-
bél szarmaztathatd). Mindezen atalakitdasok kévetkeztében, a (431) Hamilton operétor,
periodikus hatarfeltételek figyelembevétele mellett, a kovetkezd [(279)-nak megfeleld] formét
olti

H=Y e, Al A+ > UPRL.AL,. (436)
1,0 p=d,f
Itt hangstlyoznom kell hogy a (432) Osszefiiggés miatt, a (435) egyenletrendszer tetszéleges
i-re vett utolso sora csak abban az esetben lesz igaz, ha minden i-re

€ig > 0 (437)

Osszefiiggés teljesiil. Ennek megfeleléen, a (436)-ban kapott H pozitiv szemidefinit alakot
6lt (és mindez csak akkor lesz igaz, ha (432) teljesiil). Ez adja meg annak a lehet6ségét,

hogy az alapallapoti hullamfiiggvények explicit formajat felirhatni lehessen.
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Tovabbmenetel el6tt két megcj;egfyzest tes%'eﬂ- még:

[.) Az érthetéség szempontjabol hangsilyozni kell, hogy (435) egyenlettdl kezdddéleg
a csomopontokat mar nem sziikséges vektoridlis (i) jel6léssel illetni, hanem elegendd a
szamozasi (1) jelolés haszndlata. Ténylegesen, (436) Osszefliggésben ,,2-csomépont tag”
(azaz csomoépont kozotti tagok) mar nincsenek jelen, igy ez a matematikai egyszeriisités

pp
1,),J—1,0

eszkozolheto. Ez esetben a t also harmadik indexe (j — i), szintén atjelolhetd, éspedig
x,y,y + x,y — x formdban, mégpedig annak megfeleléen, hogy j — i értéke, sorjaban,
X,y,y + X,y — x vektorokat eredményezi.

I1.) A hopping tagok kozotti (435) Gsszefiiggések fennalldsa miatt sziikséges a Ho-ban
fellépé rendezetlenségrol beszélni. Mivel (435)-ben (a spint is figyelembe véve), 2N, darab
fiiggetlen és (437) megszoritdson tulmendleg tetszéleges és rendezetlen ¢;, van, allithato,
hogy H, sszesen 2N, rendezetlen és fiiggetlen paramétert tartalmaz. Ezek tvitele a hop-
ping tagokba azonban tébbféle képpen lehetséges. a) Feltételezhetjiik hogy (435) utolsd
egyenleteit linedris egyenletrendszerként kezelve, adott {¢;,} értékek, {tf,fo,a értékeket
hatéroznak meg, a rendezetlenség ezekre ruhézédik 4t, azaz a rendezetlenség ekkor Hy-ban
diagondlis. Ez az eset felfoghaté tgy, mintha a csomoépontokba, rendezetleniil kiillénb6zo
ﬁ’fo,o értékeket. Az atomok behe-

lyezése utdn mar a hopping tagok determinéltak, ezt fejezné ki ekkor (435) els6 négy sora.

atomokat helyeznénk el, ezek adndk rendezetleniil a {t

b) Alternative, a (435) harmadik és negyedik sordnak alapjan a Hy-beli rendezetlenség a
plaquette-diagonélis hopping tagokra is dtruhazhaté. Ez annak a fizikai esetnek felelne meg,
amikor a celldk kozepébe, rendezetlen moédon, kiilonbozo atomokat helyeznénk be és ezt
tekintenénk a rendezetlenség kozvetlen fizikai forrasanak. Ekkor, az egyrészecske tagban,
eredetét tekintve, a rendezetlenség nem-diagonalisnak foghato fel. A cellakozépbe valo atom-
behelyezés utan, a tobbi hopping tag determinélt lenne mér, ezt irndk le a (435) megmaradd
egyenletei (ezuttal a megmaradé hirom egyenlet az elsészomszéd hoppingokat, illetve az
,;on-site” tagokat hatdroznd meg a diagondlis hoppingok fiiggvényében).

D. Az egzakt alapallapoti hullamfiiggvények

Mivel a transzformélt (436) Hamilton operdtor (279) tipusti, az alapéllapoti
hulldmfiiggvény megkeresése (302) stratégidjanak megfelel6. Az a, ; = wa, 4 Osszefiiggés
miatt (ldsd (435) utédni mondat) az A;, operdtorok formaja

4 4
Aig = tna(disrno + Wlitrno) = D @ndOitrno
n=1 n=1

Oio = (djo +wfiy), (438)

kifejezésre alakul. Ekkor,

ot X 1.
_ g i
Oj,a - dj,a - Efj,a (439)
rendelkezik a
~ ~ 1
{Oj,0'7 j’,o’} == O (440)



890 ,14

tulajdonsdggal minden j,j esdmlnden o, ot esetében [lasd (302)]. Bevezetve ekkor (303)
alapjan a

~ 1 ~ 1
|\I]> = H[Oj,a + UjOj,—U”O) (441)
J
hulldmfiiggvényt, ahol v; tetszoleges konstansok, és |0) az elektronok nélkiili (Fock) védkuum,
A; 5| W) = 0 miatt

> oAl Ai | W) =0 (442)

Osszefiiggés automatikusan teljestil. Tovabbmendéleg, mivel |¥) a d és f elektronokat
kiilénboz6 spinnel kiilonbozé csomépontokra helyezi, dupla betdltést nem kelt, igy (305-
307) reldciok a Hubbard tagok miatt plusz megszoritdsokat nem visznek be, ezért tehat

> Y ULk [0) =0 (443)
p=d,f i
szintén teljesiil, tehat (436)-ban adott H esetében H|¥) = 0, tehat |¥) az alapallapot.
Ennek megfeleléen, N = N, (1/4 rendszertoltés), az alapéllapoti hullamfiiggvény [lasd
(307,308) Osszefiiggéseket olyan esetre amikor a (305)-ben talalhaté I, halmaz a (303) min-
den indexét tartalmazzal
N

[Wy(N = Na)) = H[O + 50, 05, 110). (444)

j=1

A (444) Gsszefiiggés jobboldalan minden W, = [O —l—leT ] operétor egy darab, tetszéleges
spinvetiilettel rendelkez6 elektront helyez el a tetszoleges i csoméponton. Minden més
WJ,i’ # 1 operdtor ezt a miiveletet mas (i’ # i) csomoépontra végzi el. Tovabbd, a
|W, (N = Ny))-ban jelenlevo WiT operatorok szama egyezik az N, csomoépontok szamaval.
Ennek kovetkeztében, a (444) allapotban, minden csoméponton egy elektron van tetszoleges
spinvetiilettel, iires csomopont vagy duplan betoltott csomdépont nincs, igy az elektronok
alapallapotban nem mozoghatnak, tehat (444) dllapot lokalizdlt és nem méagneses. Ezen
tulmenéleg, (444) makroszkopikusan degenerdlt, mert a (444)-ben elvégzett szorzat &dltal
eredményezett Osszeg minden tagja egymésra ortogondlis (és j6 alapallapoti) megoldést je-
lent kiilon-kiilon.

Abban az esetben ha N < N, (1/4 rendszertoltés alatt van a koncentracid), a j index
(444)-ben kisebb halmazt fut 4t mint a racs teljes csomépontjainak szdma, ezt tetszolegesen
megteheti, tehat az alapallapoti hullamfiiggvény ekkor

[Ty (N < Np)) = {ary [] OJJ—HJJ _oJ}10). (445)

Ry JERN

Ezen Osszefiiggésben > g minden kiilonbozé Ry rdcs tartomdnyt végigfut amely N <
Ny szamu csomoépontot tartalmaz, tovabbéas ap, tetszdleges numerikus paraméterek.
Mivel ez esetben tetszéleges helyzetii iires csomépontok vannak jelen az alapéllapoti
hullamfiiggvényben, a rendszer itineransa valik.
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Fontos hangsulyoznom, hocgjyca—élglgﬁ;:é]én levezetett alapallapoti hullamfiiggvények
csak UP > 0 esetben dllnak fenn. Ha példdul egy bizonyos i = j csomépontra UJ?” =0, az

o0

J,0 j,—CT

| W, ) felépitése teljesen megvaltozik, azaz az alapéllapoti hullaimfliggvény kvalitative mas lesz.

alapéllapoti hullamfiiggvényben 0 négyzetes operator struktirdk jelenhetnek meg,
Ez vilagosan mutatja, hogy a kolcsonhatas figyelembevétele nélkiil levezetett alapallapotok
kolcsonhatéas jelenlétében elvesztik alapallapot jellegiiket. Ennek alkalmazasaként (mivel
az allitds infinitezimdalisan kicsi kolesonhatdsi értékekre is igaz), az elmondottak tiikrében
példaul megemlitem, hogy independens elektron approximaciéban (azaz elektron-elektron
kolesonhatds nélkiil) rendezetlen rendszerekben levezetett alapéllapotokr6l semmi sem
garantélja hogy a valés (azaz kolesonhatd) rendezetlen anyagokban ezek fennélljanak.

E. Fizikai tulajdonsagok

Az el6z6 alfejezetben, (444) és (445) bemutatasakor fizikai jellemzoket is emlitettem.
Ezeket szeretném most kidomboritani és kibéviteni alapallapoti atlagértékek segitségével.

A fizikai tulajdonsagokat illetoleg, N = N, esetében, a kvantummechanikai alapallapotra
vett atlagolast (...) = (W (Np)|...[Uy(Na)/(Wy(NA)|W,(Na)) szerint végzem, ahol [W,(Ny))
a (444)-ben adott. Az igy kapott (...) kvantummechanikai atlag a {v;} szettdl fiigg. A
v; paraméterek az egyediili rendezetlen paraméterek az alapéllapoti hullamfiiggvényben,
tehat a rendezetlenségre vett konfiguraciés atlagolast (....). = [ P({v;})...II; dv; formaban
kell végezni, ahol P({v;}) a rendezetlen valtozok eloszlasat jeloli és [ P({v;})];dv; = 1
kotelezdleg eléirt (lefedési) tulajdonsiggal rendelkezik. Az elkovetkezékben, a P({v;})
eloszlast a fedési kondici6 fennalldsa mellett tetszolegesnek tekintem. Azt is hangsilyozom,
hogy a (444) levezetése soran semmi fizikai indok arra vonatkozdlag, hogy {v;} inhomogén,
anizotrop, vagy bizonyos pontokban kirivo viselkedésii legyen, nem létezik.

A felsorakoztatott kortilmények kézott N = Ny esetében a kovetkezd atlagértékek allnak
fenn

(Lot ) =0, (iig) =1, (S755) = EL,

(ploDio))e =0, ((ig))e =1, ({S{5F))c =0, (446)

ahol p = d, f, az i,j, és 0,0’ tetszolegesek, iy = 3, , 14 ,, Sz = (1/2) Yoy — 03 ,), és

a = (1 —|u*)/(1 + |v]?). Az eredmények nyilvanvaléak. Pl (446) elsd sordnak elsd
egyenlésége abbdl kovetkezik hogy |V (p,p’)) = ]5;0]3376,|\119(NA> egy lres csomoépontot tar-
talmaz, azaz ortogondlis |W,(NNa)-ra, tehat (Vq(p,p’)|¥,(Na)) = 0. Vagy, (446) mésodik
soranak utolsé egyenl6sége abbdl ered hogy ¢; valtozo tetszoleges értékeket vehet fel (—1, +1)
kozott, tovabba ¢; esetleges nem-sima matematikai viselkedését el6idézé fizikai indok nem
létezik.

Ebbél latszik, hogy az 1/4 sdvtoltés alapéllapota egy teljesen lokalizalt, paramégneses,
és hosszutava striség-siriiség korrelaciokkal rendelkez6, egyben szigeteld fazis. A szige-
telé mivolt matematikailag abbdl ered, hogy [5° Reo, .(w)dw = 0 hiszen értéke <]5;J]3J’-76,)
dtlagokhoz kothet6 (lasd Ref.[*]), Reo, ,(w) nem negativ mivel a diszipativ folyamatokhoz

ko6tott, tehat Reo, (0) = 0, azaz a rendszer szigeteld.
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Az N < Nj esetben az gl%pé§a%o i—}gﬁﬂémfﬁggvény Wy(N)) = Yry ary|Y(Ry))

A

formara {rhaté, ahol |VU(Ry)) = D(Ry) HjeRN(O;U + ij;_U)|0) ortonormalt
bézisfiggvényeket jelol és D(Ry) = (1 4 |w|™*)N [Ljery (1 + |v;?). Ha most Dy_j-el
jeloljiik a racs egy tetszoleges tartomanyat amely N — 1 csomépontot tartalmaz, tovabba
Ry = Dy_1+1i, Ry = Dy_1 +j, ahol i,j két tetszoleges, Dy_1-ben nem szerepld racs-
csomopont, akkor példaul

N RN AIO_AjO_ N R;V _ (]_ + |'LU|_2)—1 |
R LAy HR)) = e s
o , Ky
<<‘I’(RN)|piT,apj,a|‘I’(RN»)c = W’ (447)

ahol Ko = [P{uD)[(1 + |ui)(1 + |v5)] Y2 [lidnn > 0. Ebbél kovetkezik, hogy az
alapéllapoti hulldmfiiggvény kiterjedt dllapotot jelél (minden elektron, minden csomépontrdl
bérhova eljuthat). Ezen tilmendleg pt — p~ = 0 all fenn, ahol ut = E,;(N + 1) — E,(N),
p~ = Ey(N) — E,;(N — 1). Ennek megfeleléen, az allapot vezeté''® (ldsd (318)).

Tehat, a levezetett megoldas koncentracio fiiggvényében fellépo fém-szigeteld atmenetet
mutat. Az atalakulds fellépését Griffiths fazis megjelenése akadélyozhatnd még meg, (azaz,
az atlaghoz képest rendkiviili nagy klaszterek dominancidja) amelyrél megmutattam, hogy
fellépése nem valészini®. Ennek az az oka, hogy a hullamfiiggvényben szerepld v; rendezetlen
valtozdk nem-sima matematikai viselkedését esetlegesen el6idézo fizikai ok nem létezik.

Aldhtuzom még, hogy a (445)-be addédé jarulékok rendezetlen és nem mégneses
klaszterekként is értelmezhetoek, melyek rendelkeznek azzal a tulajdonsaggal, hogy min-
den pontjukban egyetlen, tetszoleges spinvetiilettel rendelkez6 elektront tartalmaznak.

F. Tovabbi eredmények, kévetkezmények

314,315

Rendezetlen rendszerekkel sokat foglalkoztam. A belsé tér eloszlas és redezett

fazisokra vett hatas?7>276

volt e teriileten az a témakor amelyet kiillonbozé eljarasokkal
tanulméanyoztam még az elemzett iddintervallumban. Ezen 1t eredményei mutattdk, hogy
a tradicionalis perturbativ kezelése a rendezetlenségnek bizonyos koriilmények kozott merev
korlataival akaddlyozza a fejlodést a teriileten. Gyakorlatilag ez vezetett el az elébbiekben
részletesen bemutatott eredményekhez.

Hangstlyoznom kell azonban, hogy a levezetett eredmények a fém-szigetel6 atmenet
(a tanulmanyozott rendszerek esetében vett) el6forduldsa szempontjabdl fontosak, tehat
az lényeges benniik, hogy ezen atmenet el6forduldsanak elvi lehetéségét mutatjak. Azaz,
két dimenzidban, rendezetlenség és kolesonhatas jelenlétében igenis lehetséges fém-szigetel
atmenet. FEnnek az eredménynek a ténye a szakirodalom szintjén is visszatiikrozodik

mér316*318

. De az dtmenet koncentracié fliggé milyensége nem altalanosithaté minden eset-
re. Mindez azért, mert a feltételezett ,,mindenhol repulziv egy-részecske lokalis potencial”
(e.g. (432)), ha rendezetlen is, er6s megszoritast jelent, ezaltal kisérletileg aranylag nehezen

megvaldsithato.
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XIV. SAKKTABLA%S—S%%%‘E]T&EGOLDASOK MINT EGZAKT

ALAPALLAPOTOK KET DIMENZIOBAN.

A. Koriilmények

A XIII. fejezetben megmutattam, hogy rendezetlen rendszerek esetében is alkalmaz-
haté a pozitiv szemidefinit operdtorok tulajdonsagaira alapulé eljaras amellyel kvantum-
mechanikai rendszerek alapéllapotara vonatkozodlag lehet pontos eredményeket levezetni.
Az eredmények megmutattak, hogy fém-szigetel6 dtmenet nemcsak rendezett kvantum-
mechanikai modell esetében targyalhaté e mddszer segitségével (igy ahogy ezt a XII. fe-
jezet esetében megmutattam), hanem rendezetlen esetben is. Ezen tulmendleg azt is lattuk,
hogy kiskoncentraciés hataresetben a rendezetlen rendszerek alapallapoti hullamvektoraba
belépo jarulékok klaszterszerti képzodményekként is értelmezhetéek, nagyjabdl ugyanazon
koncentraciés tartomanyon amelyben a XII. fejezetben klaszterszerti képzodmények felléptek
a rendezett esetben is.

A rendezett fazisok (4llapotok) és a teljesen rendezetlen klaszterszerti képzédmények
kozotti kiillonbség altaldban nagyon nagy. A kettd kozotti teret (rést) altaldba mds ren-
dezodési formak toltik ki, amelyek sok esetben egy onrendezdédési tendenciat is magukkal
hordoznak. Bizonyos szempontbdl, a fonalszerli klaszterképzodés amelyrdl a XI. fejezetben
volt sz0, ilyen aspektusokban is kiilonbozik a teljesen rendezetlen klaszterképzodéstol,
amelyet a XII. vagy XIII. fejezetek kiskoncentricids tartomanyai eredményeztek. A
fonalszerti képzodés oka a XI. fejezetben a legkozelebbi szomszéddal vett kolesonhatas
kiemelése volt, ez tette a klasztert gorbementivé, azaz lényegében egydimenzidssa, amugy
egy olyan folyamatban, amely haromdimenzids térben zajlott. Meg kell jegyeznem, hogy
legalabbis végeredményeiben (de més kolesonhatési feltételek mellett kialakul6) hasonld
rendezddési forma nem is olyan ritka. Kétdimenzidés kvantumos esetben vett varidansai a
,,csikozott” (stripe) allapothoz kapcsolédnak melyeket nematikus (fonalas) rendezédésnek
(néha metafazisnak) is nevez a folyadékkristdlyos fazisokhoz kozeldllé szakirodalom.
Az aldbbiakban megmutatom, hogy a kvantummechanikai rendszerek kozelitésmentes
targyalasara kidolgozott modszer ez esetben is alkalmazhatd, és betekintést nyujt olyan
nematikus rendezddések kialakuldasdnak okaira, amelyek amugy teljesen izotropikus rendsze-
rekben jonnek létre.

A stripe fogalmat a magashomérsékletli szupravezetok emelték az érdeklddés

202,203 ' mindannak ellenére, hogy sokkal szélesebb skaldn jelennek meg (mangan

kozpontjaba
vegyitiletek, nikkel otvozetek, ritkafoldfémes anyagok, méagneses anyagok stb. esetében
is ismertek fonalszerti rendezddések), és létezésiik joval a ,high-T.” (magashOmérsékletii
szupravezetSk) elott ismert volt?%®. A 2000-es évek elején vilagossa valt, hogy tobb esetben,
aranylag hasonlo koriilmények kozott hol rendezetlen klaszter, hol stripe allapotok jelennek

meg209:210

, nem lévén vildgos, hogy mi dont tulajdonképpen az ilyen esetben megvaldsild
allapot milyensége felol. E témakor kérdéseire szolgaltat valaszokat az itt bemutatésra

keriil6 eredmény anyag. A publikalasra val6 bekiildés 2005 aprilisaban tortént.
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Az anyaghoz tartozé sajét Qu%hkgc%%‘%—ban talalhato, a részletes el6zmények I1B 4
alfejezetben voltak ismertetve, végiil, az alkalmazott mddszer részletes bemutatédsa a VB
alfejezetben tortént.

B. A modell és a Hamilton operator atalakitasa

A tanulmanyozott rendszert egy kétdimenziés Bravais racson értelmezem amely i
csoméponthoz kotott elemi celldja Z;, primitiv vektorai pedig (x3,x3). Ezen a racson
egy olyan Hamilton operatort haszndlok amely kétsavos rendszert jellemez H=Hy+U
forméban, ahol az ugyanazon csoméponton létezo két kiilonbozd elektron allapotot d és f-el

jelolom,
Hy = Z{Z[ de ti)ﬁ;aﬁi+r,o + V;'(CZ;r,ofi—l—r,o + fiT,gCZiJrr,o) + H.c.]
io T p=d,
+ Vo(d!, fro + Hee) + Egif, Y, (448)
tovabba
U=U>afnf,. (449)

A megadott Osszefiiggésekben 2, V., Vj és E; a hopping amplitudét a p = d, f elektronok
részére, a nem-lokalis és lokalis hibridizacio erdsségét, illetve az f elektronok lokdlis ener-
gidjat jeloli. Az r vektor Z-ben mozoghat (cellan beliili poziciét jelol), azaz xi, Xz, Xo & X;
értékeket vehet fel. A lokdlis Coulomb taszitas véges és nem-zérd, tehat 0 < U < oo all fenn
(aldhtizom, hogy U csak az f korreldltnak tekintett elektronokra hat). A i csoméponthoz
rendelt Z; elemi cella csomépontjai i-tél fliggetlen médon jelolhetdek i + r, g formdaban,
ahol rp 3 = ax; + %2, @, = 0,1, és n(e, B) = 1 + a + 30 — 2o szdmozza Z; sarkait a
bal alsé csoméponttdl kezdoddleg, pozitiv trigonometriai irdnyban. Ennek megfeleléen, Z;
egy négyszog, mely pontjait (a cellan belill) n(«, 8) jeloli, amely névekvé 1,2,3.4 értékeire,
sorrendben, r, 3 a 0, X1, X; + X2, X2 értékeket veszi fel. Megjegyzem tovabba, hogy N és N,
fogja az elektronok, illetve a raccsomépontok szamat jelolni.

Tovabbmenetel el6tt a kétsdvos modell hasznélataval kapcsolatosan egy megjegyzést
szeretnék tenni. Ezen modellhasznalat nem lesziikiti, hanem kitagitja az eredmények al-
kalmazhatdsagi lehetoségét, egyszertien azért mert jobban kozeliti az alkalmazott modellt
valésagos anyagokhoz. Ténylegesen, a valdsdgos rendszerek tobbsavos rendszerek. Ezek
elméleti targyaldsakor a tobbsavos rendszert projektaljuk egynéhany sévos rendszerbe3'?. E
szempontbdl tehat a kétsavos modell alkalmazasa csupan azt jelenti, hogy az elobb emlitett
projekciét, a matematikai egyszeriiség kedvéért, kétsavos szinten allitjuk meg [lasd a (432)
Osszefliggés el6tti megjegyzést is|. Matematikai szempontbdl a (448,449) Hamilton operator
lényegépen periodikus Anderson jellegii, ugyanolyan tipusi mint XII Hamilton operatoranak
2D valtozata [ldsd (420) kifejezését].

Az elkovetkezdkben a Hamilton operator pozitiv szemidefinit forméra valo atalakitdsat
valésitom meg. E célbdl (278) alapjan bevezetve az
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i, 4651
A; == ,B ,ppl—i-l‘a B0 (45())

«a,=0,1 p=d,f

elemi cellan értelmezett blokk operdtort és (279) stratégia felhaszndldsaval értelmezve a
P = Yo /AliT,U/Ali,U Osszeget, a Hamilton operator

H=P+U+E, (451)

formara bomlik periodikus hatarfeltételek esetén, ahol a konstans £, = —KN. A (280)
fedési egyenletek formaja ez esetben a

Iy

> g iy g = THF (82,2, Vi, ) (452)

osszefiiggés, ahol r = ayx; + asXe a (448)-ban megengedett vektor, n = n(«, ), K =
Yoot lanal®, v = (|aa]? + 02]?), Iy = (8 — 5v + %) /2, illetve

Tf,’p, = (1 - 5v0)[5pp’t€ + (1 - 5pp’>v]
+ 51/0{5101) [ dK + 510 f(Ef + K)] + (1 - 5p,p’>V0}=
nj = jouo + (J + loa — @2])dy2 + 02 + (4]en| 4 2|az|)d;1]001,
mj = n; + 20y + 0,17 — 4j + (65 — 10)[en | 4 (65 — 8)[az]]. (453)

Megfigyelhetd, hogy (451)-ben szerepld H, a bonyolult struktiraval rendelkezd E, skalar
kivételével, egy pozitiv szemidefinit operator. A (448,449) kiindul6 H akkor ifrhaté fel
(451) formaban, ha a (452), 19 egyenletbdl &ll6 komplex, csatolt, nem-linedris egyenletrend-
szer, a,, paraméterek szaméra megoldast ad [lasd (280)]. Megjegyzem, hogy ezen pozitiv
szemidefinit formara vald atalakitds példazatat szintén két dimenziéban (de egy egyszeriibb
egysavos esetre) részletesen jellemeztem (278-292) Gsszefiiggésekkel tett elemzés soran.

C. Alapallapoti megoldasok

A felvazolt probléma esetében két megoldastipust talaltam, melyet a kovetkezékben R =
I, illetve R = II index jeldl majd. Az 1. esetben a, ,/ an = Gn = q =valds, Osszefliggés 4ll
fenn minden n-re, és ez esetben megmutathatd, hogy Al - kifejezése A1 o= Zizl anvd.[lprrmg
formét olti, ahol AU7 = dw + fw all fenn minden i-re. A II. esetben ¢, # q =valds, és ekkor
ALU redukciéja az /liﬁ operatorokra nem lehetséges. Megjegyzem, hogy ezen kettosség a
megolddsok szintjén jelen volt (és ugyanazon okokra vezethetd vissza) mint a XII. fejezet 3D
esetépen [ott pl. p, # p, p, = p formédban jelentkezett a (424) alapéllapoti hullimfiiggvényre
vonatkozélag).

A kovetkezOkben, az érthetéség szempontjabdl, a levezetett alapallapotokat a csokkend
koncentrécié fiiggvényében fokozatosan mutatom be: 1) (l-es alfejezet) Legel6szor, az
N = N, egynegyed toltésen fellépé homogén alapallapotok keriilnek bemutatasra. 2) (2-
es alfejezet) Ez utdn megmutatom, hogy csokkentve a koncentraciot, degenerélt stripe,
sakktébla és ,,droplet” (klaszter, poty) alapédllapotok jelennek meg. 3) (3-as alfejezet)
Ezt kovetéen megmutatom majd, hogy H-ba bevezethetek olyan kiterjesztési tagok, ame-
lyek megsziintetik az alapéllapot degenerdltsagat, és tiszta (nem degenerdlt) stripe, vagy
sakktabla alapallapotokat eredményeznek.

155



1. Alagz’ﬁapv%? (e?qyngf]gf]éd rendszer feltoltésen

A transzformélt Hamilton operator (451) forméja miatt az alapallapoti hullamfiiggvény
levezetési médja a (302-308) Osszefiiggésekben bemutatottak szerint torténik. A (302)-nek
megfeleléen egy B;, komplementaris operatort vezetek be [mely a (302)-ben szereplé X
operétor szerepét jatsza] és amely tehét

{4i,, Bl 1 =0 (454)

tulajdonsaggal rendelkezik tetszéleges i,1', 0, 0'-re. Az R = I esetben ennek forméja BLU =
> 0.8=0.1 Yop=d.f UnpDitra,o- Ertelmezve n'(c, ) = 34+ a +  — 208 indexet és w = bra/as s
mennyiséget, ez esetben b,y = —way, 4 bpa = tway, ; Osszefliiggés adodik. Az R = [
esetben BLJ =y bn,dlg’i”mg all fenn, ahol lg’i,g = aAli,U — fi,g, illetve {fli,g, BiT,J,} = 0 ered
minden i,i, 0,0’ értékre [amelyre (454) redukélédik ez esetben].

A két megoldas tipus egyszerre felirhaté ha definidlom a
D;U(R) = 5R7IéiT,cr + 5RJIBiT,o (455)

operatort, ahol CALU = BLU + viBL_o és v; tetszbleges koefficiensek. Ezzel a jeloléssel az 1/4

rendszertoltésen vett egzakt alapallapot
Ny
Uy rasa) = [[DI,(R)|0), R=1I1II (456)
i=1

forméban adhaté meg. Ez azért van fgy (ldsd (451)-et), mert (454) miatt P|W, p,/) =
0 mindig teljesiil, tovabba U\\Ifg,RJ/zl) = 0 mert R = I-re a kiilonb6z6 spinti p = d, f
elektronok (a (flT » operdtorok hatdsara) kiilonboz6 csomépontokra keriilnek és R = I[-re
a hullamfiiggvényben szerepld BIT » operatorok spin indexe rogzitett. A (456) alapéllapoti
mivolta tetszdleges U > 0-ra fennall és az alapéllapoti energia F,. Megfigyelhetd, hogy R =
I-re az alapallapot degeneralt, paramégneses és lokalizalt, mig R = I[-re nem-degeneralt,
itinerans és telitett ferromégnes.

2. Alapdllapotok egynegyed feltéltés alatt

a) Rendezetlen klaszter (droplet) megolddsok

31 32 33 34 35 36
oa 25| Basl| Banl| Bogy B og
3C
B,
10| P19 Bl ,,
B, B B
13 13\ . 15)) 170 ¢
7 Bm Blm 1z
Bl,/ﬁ BzA B3/T\ B4A B54\

1 2 3 4 5 6

a) b)

29. Abra . (a) Izolalt plakett ellentétes spinnel az i = 15 csoméponton; (b) droplet megoldés

amelyben a B; , blokkok melyek B:r , operatort adnak az alapallapoti R = I1 hulldimfiiggvénybe
fekete elemi cellakkal vannak jelolve.
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Egynegyed rendszertoltés a(ija(g't—éﬁ %OM%% = [-re

N
Wy r<1/a) = [[C1,10) (457)

lesz az alapallapot formdja, ahol i tetszélegesen valaszthatd és N csomépontot tartalmazo
halmazon fut végig. Az alapallapot ekkor egy itinerans paramaégnes.

Az R = II esetben a megoldds tgy all elé hogy: i) Az egymadst érinté BIT , operatorok
spinje azonos (pl. Big, és Bas, a 29a. Abréban); ii) Kiilonéll6 (més blokkal nem érintkezd)
operatorok spinje azonban tetsz6leges lehet (pl. a By, a 29a. Abréban). Az érintkezo BITU
operatorok tetszdleges formaju Bl; blokkokat épitenek fel, melyekben Np;, szamu részecske
van, >, N, = N, Np;; ezen tulmenoleg tetszoleges. A blokkon beliil a spin rogzitett de
tetszoleges, azonban kiillonboz6é blokkoknak nincs kozos érintkezési pontjuk és ezekben a
spinindexek kiilonbozoek. Egy példat a 29b. Abra mutat (a fekete plakettek jelentik itt
a kialakult blokkokat: egymashoz éro fekete plaketteken beliil a spin azonos, és kiilonallo
fekete tartomanyok — pl. a bal fels6 sarokban 1évo tartomany, és jobb alsd sarokig hiizdédé

tartomany — spinjei kozott dsszefiiggés nincs). Az alapallapoti hullamfiiggvény forméja pedig

Np, VB, R
Worr<ya) = [T II BL,,10). (458)
7j=1 i=1
_d1 d2 di d2
il 2 i4 i5 i6
i1 i2 i3
a) b)

30. Abra . Vertikalis stripe példa R = I (a) és R = IT (b) esetben. Az (a), [(b)] rajzokban a
pontok (sotét plakettek), racs-csomépontokat, (elemi celldkat) jeldlnek amelyeken (f’jo (avagy BIT )

operatorok hatnak. A dy, (d2) mennyiségek stripevonal (inter-stripe vonal) vastagsigot jeldlnek x
irdnyba és |x1| egységekben.

d1 d2 dl d2

[ T]]

a) b)
31. Abra . Diagonélis stripe példdk R =1 (a) és R = II (b) esetben. A jelolések a 30. Abra
jeloléseinek megfeleloek.
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32. Abra . Sakktdbla allapot mely a 31b. Abrén 16vé diagondlis stripe allapottal identikus
d1 = do esetén.

Az alapéllapot itinerdns, telitett ferromdgnes N < Ny — 8-ra, ez alatt Nj = Ny — 2L-ig,
hol Ny = L x L, telitetlen ferromdgnes, N < N esetében pedig globdlisan nem mdgneses.

b) Degenerélt periodikus csik (stripe) és sakktabla megoldisok

Az el6z6 a) pontban bemutatott megolddsok végeredményben rendezetlen klaszter
tipusiak. De pontosan a rendezetlen alakjuk miatt, ezek kozott olyan klaszterek is
eléfordulnak amelyek fonalas (cstkos) szerkezetliek. Megfigyelheté tehdt, hogy N < N
esetében stripe megolddsok is jelen vannak a degenerdlt alapallapotban, tgy (457)-ben,
mint (458)-ben. Ezek lehetnek vertikalis (30. Abra), vagy diagonalis (31. Abra) stripok.
Példaul, az alapallapoti hullamfiiggvény amely Ng; fiiggéleges stripe vonalat tartalmaz

Ngy¢ ~
Woris,) =11 IT Di,)l0), (459)
Jj=1 i€lg: ;

ahol Ig;j az R = I, (R = II) esetben a j-edik stripe vonal, (j-edik plakett stripe osz-
lop), tovdbbé sy = >, Istj, és a lA?lTU operator a (455) Osszefiiggésben értelmezett. Fontos
kiemelnem, hogy amennyiben dy, (dy) jeldli a stripe vonal vastagsdgot, (inter-stripe vonal
vastagsdgot), a diagondlis stripe d; = dy-re sakktabldva alakul (lasd 32. Abra). Ennek
megfelelden, a sakktabla egy specidlis diagonalis stripe, leirdsa tehat a stripe lefrassal egyiitt
megteheto.

Megjegyzem, hogy fizikai szempontbdl az R = I esetben a stripe vonalak paramégnesesek
és lokalizaltak, mig R = II-re ferromédgnesesek és itineransak.

c) Fizikai Aspektusok

A konyebb érthetdség szempontjabdl 6sszefoglalom az 1. és 2. alfejezetben eddig bemuta-
tott eredményeket és kozben motivacids aspektusokat is kidomboritok. A pozitiv szemide-
finites formara alakitott Hamilton operator (451), tehdt a (454) Osszefiiggés adja a BITU
operatorokat amelyek az alapéllapoti hullamfiiggvényt felépitik. A megoldasok csak akkor
léteznek, ha a fedési (452) egyenleteknek megolddsuk van. Ez utébbi (452) egyenletrend-
szernek két tipusi megoldasat sikeriilt megtaldlnom, amelyeket R = I, []-el jeloltem (ezek
kiillénboz6 paraméter tér tartomanyon jelennek meg).
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Egynegyed feltoltésen a (4%?&-1-&%& lgpctjbé]-n annyi operator szerepel ahany csomépont.
Az R = I-re ezek az operatorok individualis csomépontokon, mig R = I[-re elemi cellakon
hatnak. Kovetkezésképpen R = I-re minden csomoéponton egy elektron lesz és dupla betoltés
nem létezik (minden csomépontra kiilon-kiilon C{ , hat), tehdt a rendszer alapéallapotban
lokalizalt. Minden csomdponton tetszdleges a spin index [(305) semmi megszoritast a Hub-
bard tag miatt nem tartalmaz|, ezért az allapot degeneralt, de globalisan nem mégneses.
Ha viszont R = II, (455) szerint BIT , cellan haté operatorok helyezik az elektronokat a
rendszerbe. Igaz, most is annyi elektron lesz behelyezve ahdny csomoépont 1étezik, de mivel
BJ,U kilonbozo tagjainak koefficiensei kiilonbozoek, 1étezhet olyan csomoépont amely duplan
betoltott (egy d és egy f elektronnal), igy aztan 1étezhet tires csomépont is, azaz a rendszer
nem lokalizdlt, hanem itinerans lesz. Tovdbbmendleg, a (305-307) kondiciék a Hubbard tag
miatt az egymashoz ér6 Bjo_ operatorok spinindexeit ugyanazon értékre rogzitik a dupla
betoltés elkeriilése miatt. De mivel annyi BITU operator van (456)-ban ahdny csomdépont,
minden BIT , operator Osszeér, ezért telitett ferromagneses allapot adédik eredménytil.

Egynegyed feltoltés alatt a (457) vagy ezzel ekvivalens kifejezésben amelyben (flT » helyett
Bio all (attdl fiiggéen hogy az R = I vagy az R = 11 esetben vagyunk), kevesebb az operétor
a hullamfiggvényben mint a csomoépont. Az operatorok viszont barhova elhelyezhetoek,
ezért nagyfoku (geometriai) degeneraci6 1ép fel. Ha a rendezetleniil elhelyezett operatorok
jarulékéat nézziik, az a ,,droplet” (rendezetlen klaszter) allapot. De az elhelyezésméd (hamar
tetsz6leges) olyan is lehet, hogy az operatorok vonalok mentén legyenek felsorakoztatva: ez
a stripe megoldas. Ezért van az, hogy a rendezetlen klaszter, illetve a stripe megoldasok
ugyanazon elfajult allapot komponenseiként jelentkeznek. Ugyanazon okok miatt mint ame-
lyek a nem nematikus esetben (azaz egynegyed feltoltésen) voltak ismertetve, most az R = [
esetben a stripe vonalak lesznek lokalizaltak és nem-magnesesek, mig az R = I esetben a
stripe vonalak lesznek telitett ferromagnesesek és itineransak. Ez utébbi esetben azonban
a stripe vonalak kozott (kivéve azt a szitudciot amikor egymaéshoz éré diagondlis stripe

vonalakrdl van szd) nincs korreldcid, tehdt a rendszer globalisan nem méagneses.
3. Nem degenerdlt stripe és sakktdbla alapdllapoti megolddsok

Az N < NS esetben a droplet (rendezetlen klaszter) és stripe (periodikus csik)
megoldasok koegzisztalnak a degeneralt alapallapotban. Megfigyelheté viszont, hogy a
droplet megoldasok eltavolithatéak az alapallapotbdl kiilonféle stabilizalé tagok H-ba valé
bevezetésével. Ilyen formdban teljesen tiszta, nem degenerdlt stripe (vagy sakktébla)
alapéllapotok johetnek létre. A stabilizalé (vagy: kiterjesztési) tagok disztorzids vonalak,
periodikus toltés eloszlas, dimerizacid, stirtiséghullamok stb. lehetnek.

Az elmondottak alatamasztasara két példat mutatok be a 33. és a 34. Abrdkon. Az
clsé esetben (33. Abra) egy periodikus, Hy = —|W;| Yiers, i+ |[Wa| Xierg, i Hamilton
operator taggal leirt toltéseloszlas stabilizalja a 30.a Abraban 14thaté vertikélis stripot. Az
dbra mutatja, hogy ¢ = tf /t ardny fliggvényében |V, /td |, illetve E/|Vy| mennyi kell
legyen, hogy ez megtorténjen.
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33. Abra . Paramétertartomany mely az R = I vertikdlis stripot (30a. Abra) nemdegeneralt
alapallapoti hullamfliggvényé teszi a belrajzban mutatott és H 4-val leirt periodikus toltéseloszlas

esetében. Itt ¢ =t/ td , tovabbd (t9)2, (t;l)2 > 4t$ +:c755—x egyenlotlenségnek kell teljesiilnie.

A 34. Abra egy paramétertér feliiletet mutat be amely felett, a belrajzban feltiintetett
dimerizaci6 jelenlétében a 30b. Abra R = II esetben vett stripeja stabilizdlodik (azaz
nem degenerélt alapallapottd alakul). Itt z = ([t]| — [t]])/|t%] anizotrépia faktor, tovdbba
t=1tL /t& jelolés mellett V, = Vy = 0, a tobbi r esetén pedig |Ve|/[t| = \/m kell fennalljon
hogy a stabilizalas megtorténjen.

A sakktébla esetben példéul dy = dy = 2 (32. Abra) fennalldsakor, egy olyan H', =
—|Wh| Xiers, M végezheti a stabilizdlé hatdst mely Ig, halmaza minden mésodik diagondlis
mentén csupan masodik szomszéd csomopontokat tartalmaz.

34. Abra . A bemutatott feliilet feletti tartomany stabilizalja az R = 11 30b. Abrén feltiintetett
stripot a belrazban mutatott t¢ dimerizacié esetében. Itt z = (|t£\ — [tI) /|t

A bemutatott esetekben (pl. a 33.-34. Abrak esetében) azért stabilizalddik a stripe
megoldas nem degeneralt formaban, mert a bevezetett kiterjesztési tagok a mas forméaju
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rendezetlen klaszter megoldésogac% -sa%?vgkbo:!k%nt sem tartalmazzak, mig a stabilizalt stripe
szerkezet az 1j Hamilton operator tagoknak is legkisebb energiaju sajatvektorat képezik.

Megjegyzem, hogy a Hubbard taszité kolcsonhatdst mindkét savban feltételezve az
eredmények kvalitative nem valtoznak.

D. Koévetkezmények

Az itt leirt stripe kialakulési lehetOségek kevéshé fiiggenek a fazisdiagram bizonyos tar-
tomdanyai, illetve az 1/4 savtoltésnél megjelend homogén fazis tulajdonsigaitdl (a stripe
milyensége fiigg mindezekt6l, nem a kialakuldsanak feltételei). Fz azzal indokolhatd,
hogy egy Hamilton operator pozitiv szemidefinit forméara valé felbontasa tobbféle képpen
lehetséges'?, plakettek helyett pl. rombuszok is alkalmazhatéak ALU kialakitasaban, a fel-
bontds A; = 3, A;, szerint is torténhet (lasd®?), stb. Ezen ttak mind mds és mas (452)
egyenletrendszert hatdaroznak meg, tehat a megoldast a fazisdiagram mas és mas részeibe
helyezik el.

Tovabbmendleg, a homogén megoldas fizikai tulajdonsagatdl vett relativ fliggetlenséget
az okozza, hogy a Bw operatorok (melyek az inhomogén alapéllapoti hullamfiiggvényben
szerepelnek) tetszéleges fli,g operator esetében megszerkezthet6k (lasd a médszertani bemu-
tatast tartalmazé V B alfejezetet is).

Ilyen koriilmények kozott, a levezetett eredmények a stripe kialakulasrél a kovetkezo
képet nyujtjdk: Az 1/4 savtoltésen kialakulé homogén fézis, a koncentracié csokkentése
nyoman rendezetlen klaszterekbol &ll6 &allapotra szakad. A koncentracié tovabbi
csokkentésével a rendezetlen klaszterszeri allapot stripe megoldasokat is megjelentet, de
ezek degenerdalt formaban a droplet megoldasokkal egyiitt 1éteznek az alapallapotban. Az
elfajulas azonban megsziintetheté tgynevezett stabilizalé tagokkal mint pl. a disztorzios
vonalak, dimerizacio, periodikus toltés eloszlds, vagy striiséghullamok. Ezek segitségével
a rendezetlen klaszter &allapotok eltavolithatok és ezaltal tiszta nem degeneralt stripe
alapéllapotok adodnak eredményiil az alapallapotban.

Fontos még hangsilyozni, hogy a sakktabla megoldasok egy specifikus diagonalis stripe
megoldasnak foghatdk fel, igy leirdsuk egyszeriien a stripe éallapot leirdsaval egyidejtileg
megteheto.

Megemlitem, hogy az e fejezetben leirt rendezetlen klaszterszerii képzodményekbol vett

stripe kifejlédést kisérletileg is tapasztaltak3!?.
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XV.NEGYSZOGéy%EQEEHQﬁ%BBARDIAmeucEGZAKT

ALAPALLAPOTAL

A. Koriilmények

Az eléz6 XIV. fejezetben megmutattam hogy hogyan jelenhetnek meg nematikus (fonal-
szer(l) alakban olyan rendezédési formak amelyek a XII. fejezetben teljes térkitolté formaban
jelentkeztek, mint pl. ferromagnesesség, szigetelo vagy vezetd fazisok. Tovabbmendleg,
szintén kiskoncentracios paraméter tér tartoméanyon klaszterképzddés is eléfordult, gy mint
a XI-XIII fejezetek esetében. Lathatd volt ugyanakkor, hogy ez alkalommal, az amuigy ren-
dezetlen klaszterek fonalszerii stabilizalasat nem a klaszterbe vald 1j tag bekapcsolasanak
egyediili lehetésége (az egyetlen legkozelebbi szomszéd bekotése) adta, gy mint ahogy az
a XI. fejezetben tortént, hanem disztorzios vonalak, dimerizacid, periodikus toltéseloszlas,
vagy strtiséghullamok.

Meg kell emlitenem, hogy van még egy modja annak, hogy nagyjabdl egy fonal mentén
alakuljon ki egy rendezddés, mégpedig tgy, hogy geometriai korlatokat szabunk a részecskék
mozgasanak, kvaziegydimenziés rendszerbe (ldncba) kényszeritve a toltéshordozdkat. Igaz,
ilyen esetben a fonalszertiség egyszeriien kényszerfeltétel lesz, de a korrelacios hatasok speci-
fikusan feler6sodnek. Ez vezetett a négyszoges cellaju Hubbard lancok tanulmanyozasahoz,
ami ugyanazon modszerrel tortént mint amit a XII-XIV fejezetekben is alkalmaztam.

Van még azonban egy aspektus amit a tanulmanyozott Hubbard lancok esetében,
mégpedig a mdédszerrel kapcsolatban meg kell emlitenem. A kétsavos modellek a jellemzésbe
a VIIL.B.2. alfejezetétol léptek be a leirasba és a X, X1 fejezetek kivételével kozponti szerepet
jatszodtak a jellemzésben eziddig. A kezdeti hasznélat (pl. a VIIL.B.2. alfejezetben) a speci-
fikus kétsavos rendszerjellemzés éaltal volt indokolt, de a késObbiekben, a IX fejezet utén,
mint tobbsavos redlis rendszerek kétsavos projekcidéinak tipusmodelleként szolgdlt. Ennek
aztan az lett a kovetkezménye, hogy a kvantummechanikai rendszerekre kidolgozott egzakt
eredményeket szolgaltaté médszer eddig a XII-XIV fejezeteken keresztiil kizarélagosan csak
kétsavos modellekre volt alkalmazva. Ezek mind olyan modellek voltak amelyekben min-
den egyes i csomoéponton, két kiillonbozé fermion (d és f) volt kredlhat, és ez a tény az
egzakt alapallapoti hullamfiiggvények felirasdban végeredményben fontos szerepet jatszott.
Ennek kapcsan meriil fel az a kérdés, hogy vajon a médszer akkor is megfeleléen miikodik,
ha egy csomdponton, csak egy fermion tipus létezhet (azaz a modell, ebbdl a szempontbdl
tisztdn Hubbard tipusi) ? Ezen kérdés megvalaszolasa is indokolta e fejezetben bemutatasra
keriil6 eredmények levezetését. Egy mésik indok, a molekularis nanotechnologiai potencidlis
alkalmazasi lehet6ségek sokasaga volt.

A kétezres évek elejétdl eroteljesen elétérbe keriilt a nanotechnologia molekularis rend-
szerekre alapozott valfaja. Az elméleti jellemzések 1j lehetOségei mellett kozvetlen és ke-
csegtetd alkalmazési lehetdségek is hajtottdk e irdnyvonalat, melyek koziil a spintronics
jatszott vezetd szerepet. A birtokomban 1évo egzakt alapallapotok szarmaztatasara alkal-
mazhaté modszert ilyen rendszerekre 2005-t61 kezdoddleg kezdtem moddszeresen alkalmazni,
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az elsé kézirat bekiildése 200§jr%érc§u%8%mlc§rtént (majd 2008-ban keriilt publikdldsra a
hosszt, részletes valtozat). A rendszer kivalasztdsat a tulajdonsdgainak kiils6 terekkel vald
modosithatésdganak konnyedsége adta, és tudomdsom szerint korrelalt félfém (half metal)
viselkedést kozelitésmentes koriilmények kozott itt vezettek le el0szor.

Osszegezve a csatoléds informécidkat, a sajat e részhez kapesolédé publikalt tudomdnyos

[13,14]

eredmények a Ref. -ben jelentek meg, a részletes elézmények a IIB5 alfejezetben, mig

a részletesen leirt alkalmazott modszer a V B alfejezetben keriiltek ismertetésre.
B. A modell és a Hamilton operator

A tanulményozott négyszoges cellaju Hubbard lanc rajza a 35. Abrén 14thaté

i+ry ®B

i+r, €

35. Abra . A Hubbard négyszogldnc. A bekeritett rész egy lokalizalt (Wannier) sajatfliggvényt
jelol mely t | =t = 0és 0 = 7/2 esetében &ll el6 (lasd a (467) utani széveget). A B kiils6 magneses
tér a lap sikjara meroleges.

A rendszer csomoépontjait i+r, adja. Itt az i csomépont egyértelmiien a cellat is indexeli,
tovabbd rg a cellan belili harom récspontot jeldli, hol s = 1,2,3 egyben alracs index is,
tovabba rz = 0 teljesiil. A lanc Bravais rdcsvektora a, tovabba az elemzés soran periodikus
hatarfeltételeket vettem figyelembe. Ha N az elektronok szama és N, a celldk szama, az
elektronstirtiséget n = N/(3N.) jellemzi. A kinetikus tag a t,t,,¢ jarulékokat tartalmazza
(lasd a 35. Abrét), hol ¢ a legkozelebbi szomszédra vett hoppingot irja le, t,,# pedig
az a-ra meréleges, és a-val parhuzamos mésodszomszéd hoppingot adja. A lanc sikjara
merélegesen B kiils6 mégneses tér hat, mely az els6szomszéd hopping tagokba exp(id/2)
Peierls fazisfaktort visz be. Itt § = 27®/dPy, ahol & a B Altal létrehozott és az elemi
cellan merdlegesen athaladé fluxus, ®g = he/e pedig a fluxus kvantum. A vektorpotencidlt
A || a helyzetben véalasztva, a mégneses tér fiiggd hopping amplituddk értékét ¢;;(B) =
t;5(0) exp[(i2m/ Do) fjle - dl] adja, és ezéltal t, és ) véltozatlan marad (azaz, hozzdjuk
csatolddo fazisfaktor értéke zérd). A lokélis egy-részecske pontencidlokat € jeldli (az s = 1,2
alrdcsban vannak figyelembevéve csak. Az eredményekben ebbol mindig kivonddik az s = 3
alracsban haté potencial jaruléka, igy az energiaskala origdja eltolasaval ez utébbi mindig
zéréva tehetd). U > 0 a Hubbard kolcsonhatést jeloli.

Ilyen koriilmények kozott, a Hamilton operator nemkolcsonhatéd H, tagja a kovetkez6
forméat olti

Nc
A .5
B 8 . 4 A A . RN
HO - 2 : 2 :{[te 2 (Ci—l-rz,oci,a + Cita,oCitra,o + Citr, oCitao + Ci,oci+l‘1,0>
o i=1

+ tlé;r-i-rg,aéi-i-l‘lﬂ + t||é;r+a,aéiﬂ + HC] +e Z ﬁi-ﬁ-l‘s,U}' (460)
s=1,2
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A rendszer Hamilton operatordt (a Hytag k térbe vett transzforméldsa utan)

3
H=3% 3% Mo(k)ely,Conot Ho,

k,o s,s'=1

FIU = UZ Z ﬁi+rs,Tﬁi+r57¢> (461)

i s=1,2,3
Osszefliggés adja, hol M; (k) egy szimmetrikus métrix és
Ml,l = M272 =€, M373 = 2t|| COS ak, MLQ = tJ_,
Ms=1,2),3 = 2t cos[(ak + (—1)%0)/2]. (462)
A (460,461)-ben éJT,U egy o spint elektront kelt a j csoméponton, tovabba ¢;  , az s alrdcsban
haté fermionikus operator Fourier transzformaltja. A tovabbiakban az energiaértékeket 2t
egységekben adom meg.
A (461) kinetikus tagjanak (H,) diagonalizaldsa egy kobos sajatérték egyenlethez vezet
mely az E,(k) (v = 1,2, 3) sadvdiszperzidkat adja. Ezen egyenlet alakja
(E—€)’+ (E —¢€)*(e — 2t cosak) — (E —€) P, = P, (463)

ahol P = (14 %) + cosd cosak és Py =t [cosd + cos ak +t| (e — 2t cos ak)].

\/
a) b) c)
) Kk
36. Abra . A nemkolcsénhaté rendszer sdvszerkezete: (a) t. = t| = 0, 0 = 7/2. (b)
e = —ty +17'/2, 6§ = m; a felsd két lapos siv degenerslt tit) = 1/4 esetben. (c) t| = 0,

€t cosd = ti — cos? 6.

A bemend (azaz ffo) paraméterek fiiggvényében (lasd a 36. Abrét) kiilonboz6 szabad
elektron savokat talalhatunk (463)-bdl, tovabba akkdr mindharom sav is laposnak adédhat.
Megjegyzem viszont, hogy a kolecsonhatds bekapcsoldsakor (legaldbbis legtobbszor egzakt
targyalds esetén) a nemkolesénhaté savszerkezet a rendszer pontos viselkedése jellemzésének
szempontjabdl (6nmagédban) értelmét veszti.

C. A levezetett egzakt alapallapotok

A kiilonb6z6 paraméterértékekre kapott alapallapotok, amelyeket levezettem, a
kovetkezoek:

1. Azn<1/3,t, =t =0, =7/2 eset

E szitudciéban a (463) egyenlet harom szabad elektron lapos sévot ad [36. Abra, a)
pont] By =€, Foyy = (e F V€2 +4)/2 energiaértékekre. A pozitiv szemidefinit formara vald
atalakitds végett a mddszertani eljarasoknal leirt (279) formét alkalmazom. Bevezetve a
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é o = —=|I" A'(+) 2Fx¢i 6 aéiU:
2414, \/§[ 2@, T 2F5éio], Cay

kanonikus Fermi operdtorokat, ahol F2 = 1 F ¢/v/e2 + 4, fo) = Qi(clr)(q:é) + Qi(i)(:té) és

Q=12 (5) = e 028 et o H formaja a kivetkezd alakot 6lti

(464)

H ZZE VIUAVIU_‘_HU? (465)

i,c v=1

ahol (464) felel meg a (278) reldcidénak és rogziti a hasznalt blokk operator formékat [lasd a
(278) Osszefliggést. De ezen partikuldris esetben, a CAZ',,,LU operatorok egyben kanonikus Fermi
operétorok is]. Amiatt hogy el C,,m és Hy pozitiv szemidefinit operdtorok, a rendszer

l/lCT

alapallapota N < N, és U > 0 esetében

N
(Wl (N H 1 i, 10); (466)

forméban frhat6, ahol |0) a vakuum &llapotot jeloli. Az alapallapoti energia értéke Eg =
EsN.

Itt meg kell emlitenem, hogy az alapéallapoti hullémﬁiggvény (466) meghatarozdsa a
(302)-ben bemutatott stratégia alapjan tortént a =; , C’T

Vi UCA’,,,LJ = N Osszefiiggés fel-
hasznalasaval, ahol N a teljes részecskeszam operdtora. Ekkor figyelembe véve hogy Fs5 egy

k-t6] fiiggetlen konstans, a (465)-ben szereplé H a

H=Y Y (B, - E)C},;,Ci,+ Hy + E3N, (467)
i,o v=12

formara hozhaté, tovabba, mivel F3 < Es, Fy, kovetkezik, hogy (E; — Es), (Ey — E3) > 0.
Ekkor, a (302)-ben szerepld Qn szerepét CA‘,,:LLU és OV:27i70— jatsza, tehat, a CA’,,,LU operatorok
kanonikus Fermi jellege miatt a (302)-ben szerepld XJL operatornak CAZ',,:&LU adddik. Mivel
a Hamilton operatorban még megmaradt pozitiv szemidefinit operator, a FIU, amely a
legkisebb sajatértékét akkor adja ha nincs dupla betdltés, a (305,306) Osszefiiggések két
kiilonboz6 csomoéponton értelmezett C',, —3ic ©S C’,, 34,0 spinindexeit ugyanazon értékre
rogzitik (azaz ¢ = o’) ha C,,:g,,w és C’V:g,ﬂ/,g/ legaldbb egy csomoépontban fedi egymast.
Igy, (307) alapjan adddik a (466) alapéllapot. Megemlitem tovabbd, hogy a (280) fedési
egyenletek adjak az alfejezet cimében feltiintetett kondicidkat.

A CT.

I/lO'

operatorok lokalizalt (Wannier) allapotokat keltenek (melyek v = 3-ra a 35.
Abraban vannak példdzva). Az n = 1/3 esetben (466) teljesen telitett ferromagneses

222,223,320y Ha n < 1/3, csupdn azon Wan-

allapotot ad (Mielke-Tasaki tipusu ferromégnes
nier dllapotoknak lesz azonos spinje melyek térben atfedédnek. Ezaltal, ez esetben de-
generalt, globdlisan nem mégneses alapédllapot adddik, mely ferromagneses klaszterekbol &ll,
de a klaszterek spin iranyitasa teljesen rendezetlen. Az alapéllapotok lokalizaltak. Erdemes
alahtzni, hogy a bemutatott esetek § = /2 fluxust el6idézo kiilsé mégneses tér jelenlétében
allnak el6. Ha 6 = 0, a rendszer diszperziés, parcialisan toltott sdvval rendelkezé vezetd, igy

itt egy kiils6 magneses tér altal eldidézett fém-szigetel6 atmenetet mutattam ki.
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2. Azn > g/g,-t- ST >'6-]54: m,e=1/(2t,) —t, eset

Az itt tanulmanyozott szituaciéban a nemkdlesénhato redszer savszerkezete a 36.b Abrén
lathaté. Ennek egy specidlis esetét mutatom itt be, mikor ¢, = 1/4 &ll fenn és a két lapos
fels6 sav degeneralta alakul és ezdltal a nemkolecsonhatéd rendszer savszerkezetét By = Fy =
e+ty, B3 =€e—t, — (1 —cosak)/(2t,) adja, tovabba az alsé diszperzids sav kanonikus
Fermi operatora (R = \/1 + (1 — cosak)/(4t?) jeloléssel)

Coko — Clko = V1 —cosak

Cio = NIRRT N E3ke (468)
Bevezetve az
Aig = \Jt) [tro — Cirae — 2616 (Cirrr o — Cipras)] (469)
operatorokat, a Hamilton operator
H=Y A A, +UP+E) (470)

alakot 6lti, hol E}f = (e + U 4+t )N — N[3U + 4t + 1/t,] az alapéllapoti energia.

Ez esetben tehat a Hamilton operator pozitiv szemidefinit formara val6 transzformalasa
a (296) szerint tortént, ahol a (278)-ban definialt blokk operdtorok szerepét az A; , operator
jatsza. Megjegyzem tovabbd, hogy (470)-ben szereplé és U-val ardanyos kolcsonhatdsi
tag a (298,299) oOsszefliggések receptszerii alkalmazdsa nyomén keriilt be a transzformalt
Hamilton operstorba. Ennek megfeleléen, a P = Zg’ivf(ﬁj7Tﬁj7¢ — njt+ — Ny, + 1) operédtor
pozitiv szemidefinit és zéré legkisebb sajatértékét akkor veszi fel ha minden csoméponton
legalabb egy elektron taldlhaté. Tovdbbmendleg, a fedési (280) egyenletek adjék az alfejezet
cimsordaban megjelolt kondiciokat.

Az alapallapot N = 4N, (n = 4/3) esetében

[WIT(4N,)) HAI GALET0) (471.a)

w

=l;[[ H Cyxo) (471.b)

s=1

hullamvektornak adédik, ahol F " minden elemi celldban 2 darab o spinti elektront kelt.

Az alapéllapot megkonstrudldsa ezittal a (309) tulajdonsagbdl kiinduls, (310)
Osszefiiggést érintd, majd (313) végeredményt eredményezé eljaras alapjan tortént. Az Fj
Osszetétele és struktirija a (313) bemutatdsakor magyardzottaknak megfeleléen alakult ki.
Ezen operéator szerepe az, hogy a (470)-ben szerepld P kévetelményeinek is megfeleléen
alakitsa ki az alapéllapoti hullamfiiggvény forméjat (azaz, (320)-nak megfelel6en, ker(p)—
t is kifeszitse az alapallapoti hullimfiiggvény). A (471.b) egyszeriien az egyenldség elsé
soranak Fourier transzformaltjabol adodik.

Mivel az Fj minden elemi celldba helyezett két darab o spinii elektronja mellett a
L fljg is minden elemi celldiban még egy o spinii elektront kelt, tovabba 3 csomdpont
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van egy elemi cellaban, kovet e%i-k-%ogggf)-m:ll'nﬂ-en racsponton lesz egy o spinii elektron a
rendszerben, tehdat ezek mozdulatlanoknak (lokalizaltaknak) adédnak. A —o spinii elek-
tronok ezzel szemben kiterjedt allapotokban taldlhaték, de termodinamikai hatéresetben
lokalizaltak. Ténylegesen, a (343) Osszefiiggést kovetve, az alapallapoti atlagértékben

szamolt I'y _, = <é}_aéj+r7_a + H.c.) kifejezésre (pl. j = i+ ry-re), r/a = m, N, = o©

esetre 'y, —, = [(—1)™exp(—m/&_,)]/\/1+ 1/t all el6, gy az egy-részecske lokalizdcids
hossz

§o=—{In[l + (21)* — (2t1)y/(2t1)2 + 2]} (472)

véges, de majdnem linedrisan né 1/t fliggvényében.
Ha N =4N_.+ AN, az alapallapot

AN
Ui =TT &, peo o W3 (4NL)), (473)
a=1

lesz, ahol n, az s = 1,2,3 értékeket veheti fel. Mivel 1 < AN < N, esetében du(N) = 0,
hol u(N) = EN(N +1) = 2E[/(N) + EI'(N — 1), kovetkezik hogy a rendszer vezetd (lasd
a (318) Osszefiiggést és a hozza flizott magyardzatot).

A (473) levezetéséhez a kovetkezd megjegyzéseket flizom hozzd: |W]/(4N.)) a (470)
Hamilton operator els6 két tagjara zérd sajatértéket ad, és a fermionikus kelté operatorok
egymas kozotti antikommutativitdsa miatt ez a tulajdonsdg akkor is megmarad, ha

tetsz6leges fermionikus keltd opertorral kibdvitett allapotot alkotok |UZ7(4N,))-bél. Igy
T

keriil be tetszéleges ¢, , _, operdtor (473) alapallapotba, mégpedig annyi, hogy szdmuk
pont AN-et adja ki. Az igy behelyezett kelté operatorok spin indexe azért kell —o legyen,
mert [W]!(4N,))-ban, a rendszerben létezé Gsszes o spinnel rendelkez6 dllapot mar fel van
toltve, tehat tobb o spinti elektront nem vihetiink mar be a rendszerbe.

A bemutatott (473) alapallapot AN = N, (n = 5/3)-ig marad meg, azaz a vezetd tu-
lajdonsag 4/3 < n < 5/3-re létezik. Ezen allapotban csupan AN szdmu —o spinii elektron
vezet, tehat az allapot korrelalt félfém (half metal), mely elvileg spintronicsban alkalmazha-
t6. Tudomasom szerint ilyen allapotra vonatkozolag, ez az elsé egzakt eredmény. Megjegy-
zem, hogy a tanulmanyozott tartomanyon U = 0-ra a rendszer lokalizalt, U > 0-ra vezet,
tehat ez esetben a Hubbard U jelenléte delokalizaciot okoz, ami 1ij és szokatlan jelenség.

Hasonl6 éllapotok ¢jt; < 1/4 esetben is kimutathatéak, amikor a felsé két lapos

nemkolcsonhato sav nem degeneralt.
3. Ad e (—m/2,+m/2) kilsé mdgneses tér fiiggd alapdllapotok

Az eddig bemutatott alapallapotok rogzitett kiils6 magneses tér esetében alltak els. Bi-
zonyitottam, hogy pontos alapéllapotokat valtoztathatéo B jelenlétében is lehet levezetni.
Ezt példdzom az aldbbiakban az n > 5/3 esetre. A H paraméterek ¢t = 0, £, <0, b =
—cosd/ty, e =b—0b"" értékekre vannak bedllitva (azaz, az ezen esetben kapott (280) fedési
egyenletek ezt a paramétertartoméanyt eredményezik). Ekkor a nemkdolesonhaté sdvszerkezet

167



) c_890 14
a 36¢. Abranak felel meg. A fdlso—l'apos s&v F; = e+ 1/b, a két als6 diszperzids sav pedig

B3 =¢—b/2+ (b?/4+ 12 + cosé cos ak)/? energiaértékekkel adédik.
Bevezetve a kovetkez6 operatorokat

~ ~ Y

A 1 bci—l—a o Cl+l‘2 cre 2 Ci+r1,cr€ 12
A:I:,LJ = \/ﬁ s 5 (474)

béio — —ig — i3

Cl-‘rl‘z o€ Cl+r1,0'6
és az alapéllapoti energiara a E['! = (U +b)N — N.(3U +4/b + 2b) jelélést hasznalva, a H
ekkor

=3 Y Aui, Al ,+UP+EM! (475)

a=% jo

forméra transzformalhat6. Léthaté tehat hogy ujbdl a (296)-hoz kapcsol6dd stratégiat al-
kalmaztam a Hamilton operator pozitiv szemidefinit formara vett atalakitasara, amelyben
(278) szerepét (474) jatsza, tovabba a kolesonhatési tag atalakitdsa Gjbol (298,299) szerint
tortént. Az igy kapott (475) transzformalt Hamilton operdtor forma azért érdekes, mert
(most nem szamszertileg rogzitett) § révén explicite benne marad a kiils6 (és véltoztathato)
magneses tér. Ebben, ez az eset eltér az elobbiekben bemutatottaktdl, hisz eddig min-
den levezetett és a 36 Abra nemkolcsonhaté sévszerkezetéhez kapcsolhato alapallapoti
hullamfiiggvényhez rendelt § érték rogzitett volt.
Ha N = 5N,, az alapallapot

03" (5N, 8)) = GTE'(5)[0) (476)
kifejezéssel adhaté meg, ahol GT = GTGT, és Gf = TloT; Aaw Tovébbsa Et(0) =
Hi(aiéilrwil + Biél irs.0;,) ahol tetszlleges aj, B; koefficiensek és tetszéleges o1, 042 spin

indexek szerepelnek. A § # 0 esetben ET(§ # 0) = [[; éL—rg,o teljesiil, ahol o rogzitett.
Megemlitem, hogy (476) felirdsdéban ugyanazon stratégia keriilt alkalmazédsra mint az amit
(471.b) esetében ismertettem és amely Gjbdl (309-314) Gsszefiiggéseken alapszik. Ez esetben
a Gt jatsza az At operatorok szorzatédnak szerepét, tovabba a (313)-ban szerepld Jal operator
szerepét most a E'(8) operdtor helyettesiti.
Zéro kiilsé6 mégneses tér esetében (6 = 0) az alapallapot degenerdlt, globalisan nem-
magneses allapot, mely
(W) (5N, 0)) = Hé (o + ) JET(0)]0). (477)
alakra hozhaté. A § # 0 esetre ferromagneses alapéallapotot kapunk, melyben a ¢ spinii
elektronok lokalizaltak, a —o spinii elektronok mobilisak, de termodinamikai hataresetben

a rendszer lokalizalt.
Ha N =5N.+ AN (azaz 5/3 < n < 2), 6 = 0 esetben az alapéllapot formaja

AN

|\11£H(N> 0= 0)) = [H( Q; 1+r1 01,1 + 61 1+r2,01 2)|lII£H(5NC> 0)> (478)

i=1
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lesz, ahol a of, 5! koefficiensek esCo-m, 03,2 spill indexek tetszolegesek. Ez az allapot tovabbra
is nem-magneses és lokalizalt. Az érdekessége az, hogy a lokalizalt mivolt egy véges kon-
centracié tartomanyon megmarad.

Ugyancsak N = 5N, + AN esetben, de § # O-ra az alapallapot

Na,Ka,—0

AN
WII(N > 5N,,6) =[] éf [WITT(5N., 6)) . (479)
a=1

format olti. Mivel (318)-at kovetve AN > 1-re ou(5N. + AN) = 0, kovetkezik hogy
|WI(N > 5N.,d)) vezets. E mellett egyben telitetlen ferromégnes allapotot jelol, mely-
ben csak a —o spinfi elektronok mozoghatnak. A fémes allapot magnesezettsége az elek-
tron sirtiség novekedésével linedrisan csokken. A bemutatott allapotok kozott § zérd koriili
valtoztatasaval lehet mozogni, mi gyakorlati alkalmazasok szempontjabol nagyon kecsegteto.

Megemlitem, hogy (479) felirdsa ugyanazon eljarés és indokok alapjan tortént mint ame-
lyeket (473) felirdsakor részletesen bemutattam [lasd a (473) Osszefliggést kovetd szoveget).
A (478)-ban adott alapallapot levezetése ehhez képest kissé kiilonbozik. Ekkor ugyanis igaz,
hogy § = O-ra |W}//(5N,, 0)) mér eleve zér sajatértéket ad (475) Hamilton operétor els6 két
tagjara, és ez a tulajdonsag arra a hullamfiiggvényre is fennmarad amelyet fermionikus kelto
operatorok hozzaaddsaval |\IféH (5N, 0))-bdl kapunk. Az ujdonsig viszont az, hogy a kelt6
operatorok amelyekkel [¥}/7 (5N, 0)) bdvithetd, kiilonalls cellakban helyezkedhetnek csak el
ai+r illetve a i+ry pontokban (tehdt merdlegesen a lanc vonaldra), tovabba az elektronok
nem ugorhatnak a celldkat Osszekoté i rdcspontokra (azaz rogzitett celldban lokalizaltak:
ennek oka az, hogy G miatt ez esetben minden emlitett cella 6sszekotd i ponton dupla
betdltés talalhatd). Ezért, a (478) alapallapot lokalizéalt allapotot jelol.

D. Koévetkezmények

Egy olyan nem-integralhaté rendszerre mint a bemutatott négyszogli Hubbard lanc
kozelitésmentes eredményekkel mutattam meg, hogy rendkiviil gazdag jelenségcsoportot
takar. A lehetséges fazisok széles skalat fednek: fém, szigeteld, paramégnes, telitett
és telitetlen ferromagnes, csupan egy rogzitett spinvetiilettel rendelkezé részecskék mo-
bilis mivolta (korrelalt félfém). Mindez kombindlva a kiilsé terekkel vett valtoztathatésag
lehetOségével komoly alkalmazhatosagi kapukat nyit, 0j teriileteken is, mint pl. a spintronics.

A pontos elméleti leiras vonalan megfigyelhet6, hogy az alkalmazott moddszer
hasznalhatésdga nem csorbul a megkotésekhez kotott geometria miatt, tovabba az alkal-
mazhatésag akkor is fennall, ha egy csoméponton csak egyetlen egy tipusi fermionikus

részecske létezhet. Az eredményekbdl gazdagon vett at a szakirodalom?3?!,

E. Tovabbi eredmények

Haromszogii'* és hatszogii®?? cellaval rendelkezd periodikus ldncokat is vizsgaltam a be-
mutatott mddszerrel. Ez esetben ferromagneses fazisok létezését mutattam ki. Szintén
ferromégneses alapéllapotot mutattam ki egydimenzids, kiterjesztett Hubbard modellel

jellemzett (nemintegrélhatd) lanc esetében is®?.
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XVI. OTSZOGU CELLAJI?EH-%?MANCOK EGZAKT ALAPALLAPOTAL

A. Koriilmények

A XV. fejezethez hasonléan Hubbard modellel leirt vezeto lancok keriilnek itt bonckés
ald. De ez esetben pentagon cellaju lancokat tanulmanyozok, amelyek tipusa a vezeto
polimérek mondhatni leggyakrabban eléfordulé tipusaval egyezik. A korrelaciés hatdsok
nyomonkovetésében is mas lesz a végso célkitiizés mint az a XV. fejezetben volt, éspedig egy
konkrét esetben pontos képet szeretnék bemutatni arra vonatkozolag, hogy a kolcsonhatas,
a savszerkezetet hogyan valtoztatja meg, és mindez miért torténik. A témakorrel 2005-
t0l kezdodoleg kezdtem modszeresen foglalkozni, az els6 kézirat bekiildése és publikalasa
2010-ben tortént (majd 2013-ban, illetve 2014-ben keriilt publikdldsra a hosszi, részletes,
illetve a kiterjesztett valtozat). A rendszer kivélasztdsat a pentagon celldju vezetd polimérek
aranylag konnyt el6allithatésaga, illetve elterjedd félben 1év6 alkalmazhatésaga kiillonbo6zo
teriileteken?® adta. Tudomésom szerint, nem-integralhaté rendszerek esetében, elsé izben
keriilt publikdlasra olyan eredmény, amely a kolcsonhatdsok hatasat a sdvszerkezetre
kozelitésmentesen mutatta.

Osszegezve a csatoléds informécidkat, a sajat e részhez kapesolédé publikalt tudomdanyos
[22724]

eredmények a Ref. -ben jelentek meg, a részletes elozmények a II B 6 alfejezetben, mig

a részletesen leirt alkalmazott modszer a V B alfejezetben keriiltek ismertetésre.

B. A modell és a Hamilton operator

A tanulmdnyozott pentagon lanc elemi celldja a 37-es Abran taldlhaté. E specifikus
esetben maga a cella egy m, = 5 atomot tartalmazo6 zart poligon, melyhez m, = 1 kiilsé
atom kapcsolédik, tehat az 6sszatomszam (és ezaltal az alracsok szama) a lanc periodikusan
ismétlodé egységében m = 6. A i racs csomdponthoz tartozé cella atomjait i + r,, vektorral
jelolve, a i +r,, és i+ r,, atomokat 0sszekoté hopping tagokat ¢, ,, formaban indexelve, és
bevezetve a t. = ty7,t, = t39,tf = ts56,t = t15 = tas = ta1 = t34 jelOléseket, a rendszer
Hamilton operatora H = Hy + Hy forméat olti, ahol

g 4 4 4
Hy = Z Z { [t1Cirg0Citrso + teliin, oCitac T thliir, oCitrae +
o i

6

i oA i i N
t(ci—i-rs,aciﬂ + G 6 Citra,o T Cipry o Citrao T Ci+r4,aci+rs,a) + H.c] + Z €nfitrno |s
n=1

6
Hy = Z Z UnPitr, ATitr, |- (480)
i n=1
A tovébbiakban, Y, IT; (vagy Yk, Ilx a Fourier transzformélt k térben) N, cellara vett
Osszeget, illetve produktumot jelent. Periodikus hatarfeltételeket hasznalok amint lathaté
olyan esetben, amikor a csomépontszam Ny = mN,, az elektronok szama N < 2Ny = Nyjae,
és a betdltés p = N/N, < 2 éltal kontroldlt mennyiség.
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37. Abra . Az m = 6 atomot tartalmazé és i rdcs csoméponton értelmezett pentagon cella. Az
r1 = 0 Osszefliiggés matematikai konvenciéként hasznalt.

A (480) k térbe vett transzformélésaval, illetve H, diagonalizaliséval kapott és m = 6
sdvot tartalmazé sivszerkezetet (Fy = €) a kovetkezd egyenlet adja

2tt*{ (6 — €)[(e2 — €)* — 1] — tu[(e — €) e — €) — 17] } cos ak
+(es — )(es — ) — t7){[(2 — ) (e1 — €) = ] = (e1 — )t} — (€2 — )*L2 + 312}
+2(es — ) {(e1 — [} — (2 — €] + (2 — e+ 1) | = 0. (481)

Itt a Hy paramétereket ugy rogzitem, hogy lapos sav (481)-b6l ne ad6djon megoldasként.
Fontos azt is megjegyezni, hogy az eléz6 fejezetekhez képest, (480)-ban a cella nem-
ekvivalens pontjaihoz tartozé U, lokalis Coulomb taszitasok egymastél kiilonbozének
tekintettek. Ennek magyardzata az, hogy az U, értékek ugy az r, pozicibban 1év6 atomok
milyensége, mint azok kornyezetének fiiggvényei, mely ténytdl itt nem tekintek el.

A megcélzott koncentracié tartomany, az elkovetkezokben, tavol a félig toltott rendsz-

ertdl, az erésen dopolt tartomanyban lesz.

C. A levezetett egzakt alapallapotok

1. A pozitiv szemidefinit formdra valo dtalakitds

AH pozitiv szemidefinit formara vett alakitasa a kovetkezo kifejezéseket eredményezi
H=Hg+ Hp+C,, (482)

ahol C, = quN — N.2K + ¥8_, U,) egy skalér, tovabbd Hp = S6_, U, P,, P, = ¥ Pi,
tovabba pi,n = Nitry titrn | — (Ritrnt + Nigr,y) +1, n=1,..,6, az V.B.2.E. fejezetben
bevezetett, és a kolcsonhatasi tagok targyalasara hasznalt operatorok. A He tagot illetoleg,
fIG = >, Zgzl GQ,LJCAT'LJ,U Osszefiiggés all fenn, és ezen tagok az V.B.2.A. fejezet b)
pontjaban targyalt P, = anlil operétorok receptjére eléallitott tagok. A (482) atalakitasra,
az eljaras részletes leirasa az V.B.2 fejezetben talalhaté. A minden cellara bevezetett Ot

linearis blokk operator formaja
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G = 1,1Cigr,,0 + 12Citrs,0 + Tl 5Ci4rs00 2,i,0 = 422Citry0 T A23Citrs,0 + 25Citrs,0,
G340 = 3 3Citrs,0 + 34Ci4r,0 + 35Citrs,0, Gaio = 045Ci4rs,0 + 04,6Citrgo;

G50 = G54Ciqrs0 + A57Ci1a,0, (483)

ahol az a,, ,» tagok numerikus koefficiensek és r; = a egyenl6ség all fenn. A fedési egyenletek
amelyek (482) fennalldsét biztositjdk, a kovetkezd Osszefliggéseket jelentik

—tf =ay6a45, —lp = a35a23, —l.=ag,asy7,

—t = aj 5011 = a) 1012 = A33034 = A3 4035, 0= a55023 + 035033 = a5 5022 + a3 5012,
qu — (Us + &) = |CL4,6|2, qu— (Us+e) = |Ol4,5|2 + |CL1,5|2 + |CL3,5|2 + |a275|2,

qu — (Us + €2) = |arof* + |ags|* = [azs|” + [az 3],

qw—(Ui+ea)= |CL1,1|2 + |Cl5,7|2 = |CL3,4|2 + |a574|2, (484)

tovdbbd K = 30 _| 24, 20 = {Ga,i,aa wiot 7 0 egyenléség teljesiil. Mindezeken tilmendleg,
a cellaban elfoglalt hasonldé szimmetriaju pozicié miatt Uy = Uy, Uy = Uz, €1 = €4 68
€2 = €3 egyenldségek allnak fenn. Amint lathat6, a (482)-ben szereplé qp, a (484) altal
meghatarozott.

A fedési egyenletek megoldasai a kovetkezo Osszefiiggéseket eredményezik

) t . Qr ;
12 = Q15 = \/Qleml a1 = ——==€'",  ago = ag3 = —\/|tp]€'??, gy = ——e'"
Y Ql Y ‘th‘ Y
azs = ass = \/Q1€'”, azq=— ! €, ags = Q3€’,  ays = b
5 3 Y 3 Y 5 Y N 9
VQ1 Qs
CL5’7 = \tc\ei%, a574 = —szgn(tc) ‘tc|€i¢5, (485)

ahol ¢,, a = 1,...,5 tetszbleges fazisok, tehat zéréra allithaték. A bevezetett jel6lések
Qr=qu—Us—€e —|ta], Q2 = qu — U — &1 — [to|, Q3 = |ass| = Vaqu — Us — €6, tovabba
Q1,Q2,Q3 > 0 kell fenndlljon. Mivel ¢, = —|ay1|*|az2]?/|asz4]* adédik, megolddsok csak
t;, < 0 esetben allnak el6. Tovabba

1
v =AU et ltd) + (Ut e+ [tal) + VIO + e+ t]) — (Ur + e + [t])]2 + 422},

Qs = [ts\/tal /[l (g — Us — e5) — (qu — U — €2)? + 83, (486)

illetve K = 2(|tp] + [t]) + 4Q1 + Q3 + ‘t QL + teljesul
A megoldas el6allasat biztositd Gsszes kondlclo

(v — Uz — )* — 1,
1A
W—€5>U5>O, U6:Z—€6, (487)

th<0, Z=qu—Q3>¢c, W=qy—

> €5,

formara hozhaté. Megjegyzem, hogy (487) egy véges paramétertartomanyt hataroz meg,
amelyen beliil a bemutatott megoldas érvényes.
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d C2—§z9 eg)zm%} cf}apa’l lapotok

Az alapallapot levezetése az V.B.3.C fejezetben részletesen leirt eljarassal tortént. A
(482)-hez tartozé alapallapot kifejezése N = 2Ny — N, = 11N, = N* elektronszam esetében
(ez félig toltott legfelsé savot jelent, azaz p = 2 — N./Ny), lasd (313,316),

[w,(N*)) = ([T G ET0), (488)
ahol Gf = [; [T az F'T = ch
vetiilettel rendelkezo elektront visz be, és |O> a zéro betoltési szamokkal rendelkez6é Fock
vakum. A (488)-hoz tartozé alapallapoti energia £, = C,, ahol C, a (482) alatt adott.
Gl ., = 0 miatt Hg|T,(N*)) = 0,
tovabbd, ii) mivel (488)-ben minden csoméponton legalabb egy elektron talalhat6 és igy
P, |W,(N*)) = 0, kovetkezik hogy Hp|¥,(N*)) = 0. Az unicitds igazoldsa nagyon ter-
jedelmes, de Ref.[**]-ben megtaldlhaté.

Ugy mint (479) esetében, a (488) is kiterjeszthetd N = N* + AN, AN < N, kon-

centraciétartomanyra

a io operator minden celldba egy rogzitett o spin-

Az alapallapoti mivolt abbdl kdvetkezik hogy 1) Gl

alO'

|W (N = N*"+ AN)) H Crro ool Vg (NT)), (489)

ahol o ugyanaz a rogzitett érték mint ami W, (N*)) -ben szerepel, n, = 1,2, ..., 6 tetsz6leges,
és k,, is tetszéleges de ugyanazon érték kétszer a kiils6 produktumban nem fordulhat el6.

A (488) spinvetiileteinek Osszege +N., tehdt ez az é&llapot ferromégneses, és
megallapithaté hogy termodinamikai hataresetben lokalizalt. A ferromagneses tulajdonsag
(489) esetében is megmarad, de ju = 0 miatt, ezen dllapot vezetd.

D. Effektiv fels6 lapos sav

A transzformalt (482)-ben szereplé Hamilton operator elsé tagja a GQ,MGT =z, —

Cl(lO'

GT

wioGajo transzformécioval

Hg = Hy,p + Oy (490)

N

formara hozhatd, ahol I:[km =—>,> Z G0 egy operdtor és C; = 2N, 22:1 z

egy skalar. Ezéltal, a (482)-ben szerepl6 Hamﬂton operator egyediili egyrészecskés jaruléka

alO'

Hyin lesz, és ezéltal ez a tag egy effektiv kinetikus tagként értelmezheto. Az effektiv jelzd
itt arra utal, hogy amint azt (485,486) mutatja, a blokk operéator koefficienseken keresztiil
ﬁkm részletes informacioval rendelkezik a kolcsonhatdsrol. A kinetikus jelleg miatt vi-
szont f]km-hez, a k térben vett diagonalizalas nyoman savszerkezet rendelhet6. De ez a
savszerkezet teljesen mas lesz mint az (480)-ben szereplé és U, tagokat nem tartalmazé Hy
savszerkezete, és ezért, a kolcsonhatas altal krealt effektiv savszerkezetként értelmezhets. A
(484) fedési egyenletek struktirdja azt mutatja, hogy Hy;, sdvszerkezete tgy alakul ki H,
savszerkezetébol, hogy kozben a lokalis egy-részecske potencidlok
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n €n + n — qu, (491)

formaban renormalédnak, ahol, amint azt (486) mutatja, qu az U, kolcsonhatdsi erésségek
nemlinedris fliggvénye. Egy abrazolt példa a 38. Abraban taldlhaté.

E

/ ) 0 1 2 3 ka
38. Abra . A H, sévszerkezet (szaggatott vonal) és Hy, effektiv sdvszerkezet (folytonos
vonal) példazata t./t = 0.5,t,/t = —1.1,t;/t = 1.2, e5/t = €/t = —2.1,e2/t = €3/t = —2.0,
61/t = 64/75 = —2.5, Uﬁ/t = U5/t = 0.029,U2/7f = Ug/t == 0.35,U1/t = U4/7f = 0.18 esetben. A
feltlintetett energia t egységekben van megadva. A spektrum ka valtozéban péros, ezért csak a
ka > 0 tartomany van abrazolva.

Az effektiv lapos sav pont akkor jelenik meg, amikor a (488,489) megoldasok léteznek.
Errél ugy gyozodhetiink meg, hogy (491) felhasznéldsdval, gp-nak (486)-ben adott kife-
jezésével, illetve az (487) kondicidkkal (481)-be lépiink. Ezt megtéve, (481) numerikus
megoldasa nyomén felso effektiv lapos sav jelenik meg a spektrumban, tgy ahogy ezt a
38. Abra mutatja.

Azt is megjegyzem, ha viszont U, homogénné valik, azaz U = U, teljesiill minden
n-re, az (485) megolddsokbdl U eltiinik, az effektiv kolesonhatds keltette sdv megsziinik
létezni, és a bemutatott alapéllapoti megolddsok nem érvényesek tobbé (hiszen a kirdtt
kondiciok teljesiilése csupan H, paraméterekkel, H, lapos savot eredményeznének, ezek meg
a tanulmanyozott paramétertérbél induldskor ki voltak zérva).

U
06/ FERRO .
0.47 ° e *
T PARA
0.2r
0 0‘.2 | 0‘.4‘ (‘).6‘ ‘0.8‘ ‘Ul

39. Abra. A fazisdiagram ferromégneses és paramagneses tartomanyai a 37. Abréban bemu-

tatott rendszerre, a Hy, a 38. Abraban hasznalt rogzitett paramétereire, mikozben csupan az U,
értékek valtoznak. Az U, értékek t egységhen adottak.

Meg kell emlitenem azt is, hogy a (487) kondicidk arra vezetnek, hogy a ferromédgneses
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fazis fellépésekor a kélcsénhatascl; ér?égegben véges, nemzéro kiiszobértékek vannak jelen,
lasd a 39. Abrat. Ez a tény is aldhtzza, hogy az itt létrejovo ferromagnesesség nem a
standard (Mielke-Tasaki féle320) lapossav ferromégnesesség, hiszen amellett hogy itt a H,
savjai diszperzivek, kolcsonhatasi kiiszob atlépése sziikséges a rendezett fazis megjelenéséhez.

A bemutatott eredményekre épitve és tokéletesen hasonld eljarassal azt is igazoltam,
hogy a kolcsonhatas keltette lapos sdav megjelenése nem kizarélagosan a pentagon lanc tu-
lajdonsdga, hanem sokkal altaldnosabb lancstruktirak esetében is eléfordul®?.

E. A fizikai okok vizsgalata

A viselkedés fizikai okait keresve, a legkisebb egységen amely ferroméagnesességet ad
(két cellds rendszer periodikus hatarfeltételekkel) kénnyen kiszémithat6ak voltak azon en-
ergiavéltozasok, amelyek a ferromédgnesesség megjelenésekor fellépnek. Ehhez hasznaltam i)
a rendszer nem-kolesonhaté (és ezaltal paramégnese) alapdllapoti hullamfiiggvényét mint
prébafiiggvényt (|Wo)) és, ii) az (488)-ben adott egzakt alapéllapotot (|U,)). Ezekkel
kiszamitott Hy és Hys atlagértékek a kinetikus energia atlagértékeket adjék [i) esetben Ej;, o,
ii) esetben Ej;,], illetve a kolcsonhatdsi energia atlagértékeket [i) esetben Ej o, ii) esetben
Eint], tovdbbé ezek Osszegét, ami az alapallapoti energia [i) esetben E, g, ii) esetben E].

Ilyen koriillmények kozott kideriil, hogy pl. a 38. Abréban hasznélt paraméterekre, akkor
amikor a ferromdgneses fazis megjelenik, a §E; = (Eint — Einto)/ Einto kOlcsonhatési ener-
gia valtozas —70%, mig a § Exim = (Ekim — Ekino)/ Erino kinetikus energia véltozéds +2.6%,
mikdzben az alapéllapoti energia csokkenés 0E, = (E, — E, )/ E, o mennyiségben —3%. Az
indulé paramétereket megvaltoztatva, de a ferromagneses tartomanyban maradva, ez a kép
kvalitative nem valtozik. Azaz, a rendezett fazis megjelenése gyakorlatilag a kolcsonhatasi
energia nagysagrendileg 70%-os csokkenése altal vezérelt, mikozben a kinetikus energia
gyakorlatilag “befagyasztott”, azaz majdnem valtozatlan. Ez az Ey;, befagyas a lapos sav
megjelenésének okozdja, de kérdés marad az, hogy E;,; drasztikus csokkenését mi okozza.
E kérdésre a vélaszt a kiilonbozé U, értékek adjak. Ennek megértése céljabol a 39. Abrét
mutatom be.

a) <U>=0.186 b)

-83% +13%
-83% +45%
-3% +1.9%
+94% +94% -24.6% —-24.6%
AU. Ad.

I |
40. Abra . a) Az U = U; = (U) = 0.186 értékhez képest létrehozott lokélis Coulomb taszitds
véltoztatdsok AU; = U; — (U) értékei, és b) az ezek altal elidézett Ad; véltozésok a lokalis dupla

betoltésben, ahol d; = (Rj4niy). A Hy paraméterek a 38. Abra paraméterei, és (488) az egzakt
alapallapot mely a megvzﬂtoztatott U; értékeket kezeli.
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Megfigyelhetd, hogy a kﬁlé%cozé%ngeq"ték]éﬁa cellan beliil egy 1j szabadsagi fokot adnak
a rendszer kolcsonhatasi energidjanak drasztikus csokkentéséhez. Mindez a dupla betoltés
erés atszervezésén keresztiil torténik. Ennek megfeleléen, ahol a lokélis U, értékek erdsen
megnénnek (39.a Abra alsé két csomépontja), ott a dupla bet6ltés erdsen lecsokken (39.b
Abra alsé két csomépontja), és ezzel ellentétben, ahol U, erésen lecsokken (39.a Abra felss
két csomépontja), ott a dupla betéltés er6sen megné (39.b Abra felss két csomépontja).
Ahol pedig a lokalis Coulomb kolcsonhatéas az atlagos és homogén U értékhez képest keveset
valtozik (39.a Abra k6zépsé két csomodpontja) ott a dupla betdltés megvaltozasa is kicsi
(39.b Abra kozépsd két csomépontja). A Ad; valtozésok szamszeriileg azért kisebbek a
AU; valtozasoknal, mert Adi-re egy plusz megszoritas is kell teljestiljon, mégpedik a teljes
részecskeszam megmaradas.

Tehat, a drasztikus dupla betdltés atrendezddési lehetéség (amely homogén U, = U
esetben nem létezik) okozza FE;,; nagymértékii csokkenését. Mindezek mellett, az Ej;,
befagyasztasa azért kell, mert igy maximédlisan ki lehet hasznalni az alapéllapoti energia
csokkentésére a kolecsonhatési energia nagymértékii csokkenését.

F. K6vetkezmények

A levezetett eredmények azt mutatjak, hogy a tanulmanyozott esetben a ferromagneses
fazis ugy 1ép fel, hogy egy amugy teljesen diszperziv savokkal rendelkezo rendszerben, a
kolesonhatasok egy effektiv lapos savot hoznak létre. Az eredmény egyrészt azért érdekes,
mert a kolcsonhatés kozelitésmentes hatdsat mutatja a savszerkezetre egy nem-integralhato
modell esetében.  Ilyenszerti egzakt eredmény integralhaté rendszerek esetében mar
16tezik!'®, de nem-integralhaté rendszerekre vonatkozolag, tudomdsom szerint egyediilallé.
Az eredmény masik ertssége az, hogy ramutat arra, hogy kiillonbozé U értékek kiillonbozo
tipusi csomopontokon, a dupla betoltés atrendezodési lehetoségén keresztiil, nagymértékben
csokkenthetik a kolcsonhatdasi energia értékét. Ezen mechanizmus, a tanulmanyozott eset-
ben ferromégneses fazist kelt, de ez nagymértékben kiilonbozik az ismert lapossav3?® fer-
romégnesességtol: 1) az itt 1éve lapos sav effektiv, azaz a kolesonhatds altal keltett, mikozben
H, savjai diszperzivek, és ii) U, # U minden n-re szitudcié all fenn, mikézben alsé nemzérd
kolesonhatési kiiszobok atlépése sziikséges a rendezett fazis megjelenéséhez.

G. Tovabbi eredmények

A pentagon lancokra alacsonydimenziés koncentracidtartomanyban is mutattam ki fer-
romégnesességet®?, tovabbd az itt alkalmazott eljarast a ferromdgneses fazis kimutatdsara
D > 1 esetekben is alkalmaztam3?. Ezen fejezetben bemutatott eredmények tobb csoport
tevékenységét intenziven befolydsoltak320.
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DELOKALIZALT ALLAPOT.

A. Koriilmények

Az el6z6 XV. és XVI. fejezetekben olyan rendezédési formak bemutatasara keriilt sor
amelyek egy lancba besziikitett geometridban voltak levezetve, olyan koriilmények kozott,
hogy egy csoméponton, a IX, XII, XIIT és XIV fejezetekkel ellentétben, csak egyetlen
tipusi (de tetszéleges spinvetiilettel rendelkez$) fermion jelenhetett csak meg. A leve-
zetett allapotok kozott voltak olyanok amelyek a XV. fejezet elotti, nem besziikitett
geometriai feltételek kozott is megjelentek, mint példaul a XI.-XIV. fejezetek esetében
(kiskoncentracios hataresetben jelentkezd) rendezetlen klaszterszert képzédmények, kiskon-
centracids hataresetben felléps ferromagneses dllapot (hasonlé rendezettség a XII. és XIV.
fejezetek esetében is jelen volt), vagy (nem séavszigeteld jellegii) szigetel6 lokalizalt allapot
(amelyhez hasonlé XII-XIV fejezetek esetében is jelentkezett). Ezek mellett azonban olyan
rendez6dési formék is jelen voltak amelyek a XV. fejezet el6tt nem jelentkeztek, és ame-
lyek kialakuldsdban (legaldbbis a bemutatott esetekben), kétségtelentil szerepet jatszottak
azon korrelacids hatdsok amelyeket a specifikus geometria okozott. KEzek kozé tartozik a
XV. fejezetben levezetett folytonos koncentraciétartomanyon megmaradéd szigetelo fazis,
illetve a korrelalt félfém (half metal), amely kolcsonhatds jelenlétében egy bizonyos spin-
vetiiletii részecskéket csomdpontra lokalizalt, mig ellentétes spinvetiiletii részecskéket vezeto
allapotban tartalmaz.

Lathato tehat hogy a korreldcids hatdsok fokozasdnak iranydba haladva, és ezeket a
lefras szintjén teljes értékiikkel figyelembe is véve, mind kiilonosebb és kiilonosebb ren-
dez6dési formakat talalunk. Az elmondottak ellenére azonban ald kell hiiznom, hogy eddig, a
sokrészecskés kvantummechanikai rendszerekre vonatkozo 6sszes eredmény (lasd XII-X VT fe-
jezetek) mindegyike, félig toltott rendszertoltéstol tavoli koncentracidtartoményra vonatko-
zott (a XVI fejezetben is félig toltott rendszertoltést jéval meghaladé koncentracidtartomany
volt jelen). Tudvalev$ viszont, hogy a korrelacids hatasok, legerételjesebben, félig t6ltott
rendszerre jelentkeznek. fgy, az utolso sajat modelleredményekre vonatkozo fejezetben azt
szeretném bemutatni, hogy egy kétdimenziés kvantummechanikai esetben, pontosan félig
vett rendszertoltésen, olyankor amikor a korrelacids hatasok a legerdteljesebbek, hogyan néz
ki egy kozelitésmentesen leirt és véges kolcsonhatéas jelenlétében 1étezo allapot. Egy speci-
fikus esetet rok le, mégpedig azt a szituaciét amikor a U Hubbard kolcsonhatas hidnyaban
(két dimenzidban) a rendszer lokalizélt (és egyben sav szigetel$), mig U > 0 bekapcsolasa
nyoman delokalizalt dllapotba megy at.

Az ezredfordulé utan vildgossa valt, hogy két dimenzidban, kétsavos félig toltott és
savszigeteloként viselkedo, amigy makroszképikusan elfajult rendszer esetében, a lokalis
Coulomb taszité jellegi kolecsonhatds szigetel6-fém atalakulast idézhet eld, azaz de-
lokaliz4ciét okozhat?*3 245, Ez ellentétben 4ll az el6z6 évtizedek tapasztalataival, miszerint a
lokélis Coulomb taszitds (Hubbard kolesonhatés) fém-szigeteld dtmenetet okoz?!®, itt pedig
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pont a forditott jelenséget tapgszt-a:hak

Lényegében e tények motivaltak a munkamat amelyek az alabb bemutatasra kerild
eredményekhez vezettek. Arra voltam kivancsi, hogy fizikailag, hogyan képes a Hub-
bard kolcsonhatas delokalizaciot okozni. Egy prototipus kétsavos modellt hasznaltam kiin-
dulépontként (periodikus Anderson tipusi modell) amit a tapasztalt jelenség paramétereire
allitottam be (2D, félig toltott rendszer, nemkolcsonhaté esetben sdvszigeteld és
makroszképikus degeneracié), majd a Hubbard U hatédsdt elemeztem az alapallapoti
hullamfiiggvényre. A szamitdsokban az is motivélt, hogy ez eredmény el6tt nem sikeriilt
eddig egzakt alapallapotokat levezetnem félig t0ltott rendszerre, igy pl. a periodikus An-
derson modell félig t6ltott esetére. Amint mar emlitettem, ez a plusz nehézségi fok a félig
toltott rendszer nagyon erds korrelacios hatasai miatt van jelen.

Az itt bemutatasra keriil6 alapallapot levezetése 2003-2008 periddusban tortént és 2008-
ban volt publikdlva®. Az eredmény igazolja (2D-ben és egzakt szinten), hogy az adott
koriilmények kozott ténylegesen, a Hubbard taszitas delokalizdl. Az eredmény mutatja,
hogy a probléma megoldasanak (matematikai) nehézségét az alapallapoti hullamfiiggvénybe
belép6 kiterjedt (az egész rendszerre kiterjedd) operatorok adjdk. Elsé alkalom volt hogy
ezen operatorokkal dolgoztam és tulajdonsagaikrol tapasztalatot gytijthettem. Tudomésom
szerint, a levezetett egzakt alapallapot ma is egyediili ilyenszerii eredmény 2D-ben, kétsavos
és félig toltott rendszerre, véges kolcsonhatas jelenlétében.

Az anyaghoz kapcsolod6 sajat tudoményos publikdcié Ref.[®]-ban taldlhaté, a részletes
el6zmények I1 B 7 alfejezetben, mig a részletesen leirt alkalmazott médszer a V B alfejezetben
talalhatok meg.

B. A modell és a Hamilton operator
1. Az alkalmazott stratégia
A Hubbard kolcsonhatas delokalizacios hatasat ugy elemzem, hogy a lokalizécids hosszra

(A) koncentralok. A kiindul6pontot a hosszutdvi hopping alapallapoti varhaté értéke adja
[ldsd (343,344,345)] amit itt

I(r) = NLA 2\:Fi(r), = (1/2) S (B i + Hec), (492)

forméban hasznédlok. Az adott Osszefiiggésben N, a racs csomopontjainak szamat jeloli,
IS;U a o spini elektronok kanonikus Fermi kelt6 operatora az i csoméponton, b = d, f ahol
d és f jelenti a két elektron tipust amely ugyanazon csoméponton létezhet (f a korreldlt,
mig d a szabad savot jellemzi). Megjegyzem, hogy a rendszer homogén, tehat I'(r) = I'j(r)
Osszefiiggés all fenn. A lokalizdcids hosszt (A) a I'(r) ~ exp(—|r|/\) Osszefiiggésbol szamolom
(lasd (343-345)). Az elkdvetkezékben azt fogom megnézni, hogy az adott kériilmények kozott
vett U > 0 bevezetésével I'(r) és A megnovekedik e vagy sem. Ha névekednek, ez azt jelenti,
hogy U (a tanulményozott keretek kozott) delokalizalé hatasu.
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Egy kétdimenziés Ny = L x L Bravais racsot veszek figyelembe amely primitiv vektorai
(x,¥). Az e rdcson értelmezett Hamilton operdtor H=H,+UU ¢ egy prototipus kétsavos
modell lesz mely lényegében periodikus Anderson tipusi. A Hubbard tag U =20 ﬁ{ Tﬁif, b
U > 0 és tetszoleges, tovabba

FIO = Z {(Z tl‘dczgr,crczi-l'l‘d,a' + ‘/E]d:r,ofi,o‘ + (493)
rq

S0 VY by, + Hee) + Erfl fio )

r=X,y b,b/=d, f;bb
A (493) osszefliggésben, abbdl a ténybdl kiindulva hogy a hasznalt modell minél kézelebb
legyen valés rendszerekhez, a t,, hopping matrix elem az r; indexen keresztiil elso- és
masodszomszéd tagokat foglal magaba (de csak d elektronok rendelkeznek direkt hopping
taggal). Vj és VO bV = d, f, a rogzitett csomGponton vett és legkdzelebbi szomszéd
hibridizdciés métrixelem nagysagat jeloli, tovabbd Ey a csoméponti f-elektron energia.
A szamolas soran periddikus hatéarfeltételeket veszek figyelembe, tovabba a rendszer félig
toltott, azaz n = N/Npaz = 1/2, N = 2Ny, Npaz = 4Ny, ahol N az elektronok, mig Ny,
a rendszerbe beviheté maximalis elektronok szdma.

3. Az U = 0 nemkolesonhatd eset

Az U = 0 nemkolcsonhaté esetet tigy allitom be, hogy a delokalizacios hatés érzékelésekor

k2437245 ¢spedig a) a rendszer legyen savszigetel$ dllapotban,

észlelt koriilmények teljesiiljene
és b) a rendszer legyen makroszképikusan degenerélt.

Az a) feltételt ugy érem el, hogy legyen két olyan diagonalizalt sav jelen melyeket minden
k értékre tiltott energiarés A(k) # 0 valasszon el. Mivel a rendszer félig toltott, kovetkezik
hogy az alsé sav teljesen teli, mig a felso sav teljesen iires lesz. Ennek kovetkeztében,
A # 0 miatt a rendszer savszigetel6. A b) feltételt ugy érem el, hogy a H, paramétereit
tgy allitom be, hogy az alsé sav lapos, azaz makroszképikusan degeneralt legyen (,,lapos
sav” mint eddig, azt jelenti, hogy minden k-ra ugyanaz az egyrészecske energia, azaz a spin
miatt, a rendszer 2N, -szor elfajult).

Ha a rendszer szimmetrikus z és y felcserélésére (ez a legegyszertibb eset amit elemezni
lehet), azaz t1 = tx = ty, t2/2 = tox = toy = tyix/2, Vi = V,f’b/ = V}f”bl, akkor annak a
feltétele hogy az alsé diagonalizalt sav lapos legyen

V2 V2,

Vit = Wt Ey=2— —
111 ot2, f t 2172

— 2ty, to >0, (494)

formaban fogalmazhaté meg. Ténylegesen, (494) fennélldsakor, a (493)-ben adott Hy, k-
térben vett diagonalizacidja

Hy = Z Z[El,kéqr,k,oé’l,k,o + E2,ké’;k,oé’2,k,o]a (495)
ok
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osszefiiggéshez vezet, ahol C’lk’o aT~edik diagonalizalt sdvban o spinnel tartozkodé elektron
kanonikus Fermi kelté operdtora, (v = 1,2). A (494) esetében ténylegesen a két diagonalizalt
sév energidja Eyy = —(t2/2)[(VE/V?) + 4] < Eax = Erx + 2t[(Vi/t2)? + (Cx + Vo /(211))?],
Cx = cos(xk) + cos(yk). Amint lathatd, az alsé sédv lapos (Eyx = E;). Tovdbbmendleg,
az alsé lapos sav mindig tiltott energiarés alatt van, a gap értéke pedig A = min[A(k)] =
2t5[(Vo /1) + (Vo /2V1]| —2)?] # 0. Kovetkezésképpen, az a),b) feltételek teljesiilnek az U = 0
esetben.

A (495)-ben szereplé kanonikus Fermi operatorok alakja

. 1 . . .
Cir,k,o = ﬁ[\/ I+ Fk dLo‘ - szgn(ak) V 1 - Fk fli,o]7

. 1 . _ .

o= ﬁwl — F dl , + sign(as)y/1 + F fiL,], (496)

ahol oy =V + 2V Cy, B = Vi [ty — 17/ (4t3) — t1Ch — 12CR, és By = [1 4 (aa/ i) 7.
A félig toltott rendszer U = 0 esetben vett alapéllapoti hullamfiiggvénye tahét

No
wg) =TT IT 1010, (497)

o k=1

ezek szerint egy paramdgneses savszigetel6t ad. A (497)-nek megfelel$ alapallapoti energia
BY(2L2) = —,L2[(VE/VE) +4).

Mindezek utédn ha (...)g-val jel6lom a (497) segitségével szamolt alapéllapoti varhaté
értéket, akkor minden i csomépontra df = (ﬁ{ Tﬁ{ 100 # 0. Tovébba a (492)-ban adott I'(r),
(497) segitségével szamolva I'(r) ~ exp(—|r|/\o) fliggést ad, ahol az egyrészecske lokalizdcios
hossz ¢ (a primitiv vektorok nagysdganak egységében) egységnyi nagysagrendi. Példdul,
ha r || x és a Hy paraméterei a 48. Abraban rogzitett értékek, akkor A\o/|x| = 0.5

Ezen eredmény alapjian vildgosan latszik, hogy (497) egy lokalizélt és paramégnes
savszigetelot jelol.

C. A Hamilton operator pozitiv szemidefinit formara vett transzformalasa

1. Pozitiv szemidefinit formdra valo dtalakitds

Az egzakt kolesonhaté alapéllapot meghatarozasa céljabol pozitiv szemidefinit formara
alakitom a H = Hy 4+ UU; Hamilton operatort. A kialakitott forma (277) alkalmazésa
(278)-nak megfelels blokk operatorral és (279) végformat eredményezé pozitiv szemidefinit
formédval. A kapott végeredmény kifejezése (tetszéleges N esetében)

H=Hy+UU; =G+ UU; + E,(N),
G = Z Z Z A;r,v,eAi,v,ea Eg(N> = _KdN7 (498)

v=1,2 e=%1i€S,

ahol a (278)-nak megfelel6 blokk operatorok a /Ali,v,e forméban vannak értelmezve a 41.
Abraban adott és 5 csomopontbdl allé blokkon, tovabba analitikus kifejezésiik
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=4

@ Yy ®

i—X I N=1\/i4+x
o o o
n=5 n=3
@ - @
=y
n=2

41. Abra . Az i csoméponthoz kapcsolt és 6t rdcspontbdl allé blokk amelyen az Aj ,, . operator
értelmezve van. A széban forgd 6t csomépont i,i—y,i+x,i+y,i—x. Az itt feltliintetett sorrendben
van ezen b racspont az n indexel megszamozva a blokkon belil n = 1-t6l n = 5-ig. Megjegyzem,
hogy a rendszer két alrdcsra (S,) van felosztva amelyeket a v = 1,2 index jel6l meg. A rajzon azon
alrdcs racspontjai amelyek kozé a i csomoépont tartozik, vastagitott korokkel vannak megjeldlve.
X,y a Bravais primitiv vektorokat jelolik.

~

5
Aipe=artFin e+ Y anaDite, p e (499)

n=1
A (499)-ben szerepld e-index e = =+ értékeket veheti fel, tovdabba a B = D, F operdtorok
kifejezése
: PR T T
Bjn, 1= ———=(br + bj1), Bjn,-1 = ———=(bit — i),
: T+ A : ENPWEIP

ahol a B = D (F') esetében b = d (f), tovdbba \, egy tetsz6leges komplex szdm. Meg-

(500)

jegyzem, hogy a (499)-ben szerepl6 i + r,, n = 1,2,...,5, az i-re értelmezett blokk &t
csomopontjan mozog végig, és az n index névekvo értékeire, sorrendben, az r,, vektor értéke
0,-y,x,y, —x [lasd a 41. Abrét].

A jobb érthetdség érdekében megjegyzem, hogy (498)-ban a G és UUf objektumok (U >
0) pozitiv szemidefinit operatorok, tovabba E,(N) felel meg az (274) Osszefiiggésbeli C
skalarnak, amelyrdl kideriil, hogy az alapallapoti energiat jelenti [lasd (276) utédni £, = C
megjegyzést is]. Tovabbmenéleg, ahhoz hogy a (498) kifejezést megkapjuk, felosztjuk a
racsot két v = 1,2 alrdcsra, egy rogzitett v alrdcs csomoépontjainak halmazat S,-vel jeloljiik,
majd minden csoméponton értelmezzitk a (499)-ben adott operdtort. A (493)-ben adott H
akkor veszi fel a (498) pozitiv szemidefinit format ha a kévetkez6 fedési dsszefiiggések [lasd
(280)] teljesiilnek

tx = @] 4a3a + a3 4014, ty = aj 4044+ Q3 4014,
ly+x = a;,da@Fl,d + aZi1,da4,d7 Vo = aidaLf, (501)
tox = a;dag,d, toy = a§7da4vd, fo = a;dalj,
V}flf = a;daLf, V)fd = a’lk7fa37d, V)fd = a“{7fa47d,
5

Er=lais)* — Ka, Ka=Y_ lanal”

n=1
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A (501) egyenletrendszer megoldasgbd kapjtjfk meg az A;, . operdtorok ay ¢, a, q koefficien-
seit. Abban az esetben ha a Hy paraméterek = és y felcserélésére szimmetrikusak [lasd a
(494) el6tti megjegyzést], a (501) megoldasa a,>2 4 = a2 4 megjegyzéssel

o | |
V2 _ Vvt e VB (502)

—6, a = e, s
Vi RN TR

ahol ¢ egy tetszéleges fazis. Fontos megjegyeznem, hogy a (502) megoldas akkor és csakis
akkor létezik, ha (494) teljesiil.
Aldhtizom még, hogy a (501) egyenletrendszer ugy addédik, hogy a (498)-ba behe-

ay =W

lyettesitem a (499) operdtorokat, elvégzem a kijelolt miiveleteket, majd az eredményt
egyenlévé teszem a (493) Osszefiiggésben felirt induld H Hamilton operétorral.

2. A 15, a operdtorok fizikai jelentése

A Bj, A,es B = D, F fizikai tartalméanak kideritése céljabdl, az egyszeriiség kedvéért b = d,
(B = D) esetre szemléltetek és bevezetem a

|Di7>\,6> = DiT,)\,e‘O>7 <Di,)\,e‘Di,)\,e> = 17 (503)

allapotot, tovabba a (347) fermionikus spin-reprezentéaciét hasznalom (itt a d elektronokra).
Ekkor megfigyelheto, hogy

) 3 A )
S3ilDine) = E\Di,x,e% (Afs + 7§ ) Dire) = [Dine)- (504)

Mivel B = I esetre is d — [ felcseréléssel hasonld tulajdonsag all fenn, kévetkezik, hogy
Biﬁ)\ve mindig egy spin-1/2 fermiont kelt a i csoméponton. E fermion spinje egy A &ltal
meghatarozott tengely mentén helyezkedik el az e = 4, vagy e = — (fel vagy le) irdnyba.
Ténylegesen, tetszoleges a = x,y, z-re

(Dip 1185 Dir—1) = —(Dir1|S5i|Din),

i 1 A2 —1
Di i Di = T 9%« aI z,a
(DixalSgi| Diag) T [0z.aRe(N) 4 0y o Im(N) + 9., 5

). (505)

A (505) alapjdn megfigyelhet, hogy A = 1 az z franyt, A = ¢ az y irdnyt, mig A — oo
a z irdnyt jeloli. Tovdbbmendleg, megfigyelheté hogy pl. B = D-re ﬁf A71DiT7 A1 = CZT ¢aZiT,T
teljesiil tetszoleges \ értékre.

Megjegyzem még, hogy a transzformélt (498) Hamilton operdtorban a v = 1,2 esetekre
eloallo A\i, Ay paraméterek tetszolegesek, de rogzitettek.

D. Az egzakt kolcsénhaté alapallapot

1. Az alapdllapoti hulldimfiiggvény operdtorai

A (498)-ben adott Hamilton operdtor alapallapoti hullimvektordanak megallapitdsa
(302,307) segitségével torténik. A (302)-ben szerepld Q) operdtorok szerepét itt a fli,v,e
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operator jatsza, tovabba Xt operdtor szerepét a operator amelyet . ,tort-vonal”

v,1,7,Av, €0

operatornak nevezhetiink el. Az alapOsszefiiggés mely alapjan Wj,imkweu megallapitasra
keriil [lasd (302)]

A

{Aies Wy ia e} =0 (506)

v

y

X ’
42. Abra . Egy L x L, L = 8 rdcs lyx =1, €gyenes vonala. A vonal y +x irdnyba helyezkedik
el és teljes egészében csak a v = 1 alrdcs csomépontjain fut keresztiil. A v = 1 alrdcs csomépontjai
vastagitott korokkel vannak jelolve az dbrén. Az y + x irdnyba L/2 = 4 ilyen vonal rajzolhato.

amely az indexek minden lehetséges értékeire fenn kell 4lljon. A megolddsként adods Wi
ismertetése céljabdl eloszor is egy tort-vonal fogalmat kell értelmeznem, majd e mentén
elhelyezkedd operatorokbdl kell bemutatnom W szerkezetét.

Egy periodikus hatérfeltételek mellett térgyalt 2D rendszerben 1étez6 (diagondlis)
egyenes vonalat a 42. Abra szemlélteti. Ilyen egyenes vonal szdma a rendszerben L/2.
Ha azt akarjuk hogy annyi vonalunk legyen nagysagrendileg ahdny csomépont [azaz O(L?)],
a vonalat egy i tetsz6leges pontjaban el kell torni (szogben gorbiteni). Négy lehetséges torési

méd van értelmezve, amenyeket a 7 index jelol meg és a 43. Abra mutat be.

N N

=1 =2 =3 .4
43. Abra . A 7 index négy kiilonboz6 értékével jelolt négy kiilonbo6zo torési lehetéség
Most eltérom (elhajlitom 7/2 szoggel) a 42.  Abra egyenes vonaldt az i (amugy

tetszéleges) pontjdban, mégpedig 73 = 1 médon [ldsd a 43. Abra elsd rajzat]. A keletkezett

,,tort-vonalat” a 44. Abra szemlélteti.

y [
, X

44. Abra. Az L x L, L = 8 récs l,(i,7; = 1) tort vonala. A torés a i csomépontban tortént
73 = 1 irdnyba.
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Megfigyelhet6 a 44. Abrén, hogy amermyiben 7; = 1 adott, a periodikus hatarfeltételek
miatt a i torési pont egyértelmiien meghatdrozza a masodik térési pont j helyét [ez j =
i+ (L/2)(y + x)] és sz0gét [r3 = 3, lasd 43. Abra harmadik rajzat]. Ez azt jelenti, hogy
i = 1 rogzitésével i egyértelmiien indexeli az értelmezett tort-vonalat. Ilyen (kiillénbozé)
tort-vonalak szdma egy rogzitett v alracsban L?/2.

l,(i,7; = 1) tort-vonal mentén helyezkednek el. A WJ,i,T:LAu,eu kifejezését algebrai Osszeggel
adé operatorokat a 45-47 Abrék szemléltetik.

tort-vonal operator egy olyan operator Osszeg, mely komponensei az

45. Abra . Az alsé szogpont koriili struktirija a WJ:liT:l Ape, ODeratornak amely az

ly=1(i, 73 = 1) tort-vonalra épiil. Minden kor egy operdtort jelent amit a mellé irt koefficiens-
sel (pl. @y, yi, €, p, stb.) meg kell szorozni és Ossze kell adni. A tetszdleges i’ csombpontra rajzolt

’ . , e AT A-i- , A-i- . dA.i. fA,i_
fehér, szirke és fekete korok sorrendben Diq Ao Fi,7 Apsey €8 Pi,7 Aoy = xi,Di,7 ooy T Tt Fi,7 Mo

operatorokat jelolnek, ahol x?,,:cf numerikus koefficiensek.

il

46. Abra . A felsé szogpont koriili struktiurdja a WJ:LLT=1, Ao operatornak. A jelolések a 45.

Abra jeldléseiven egyeznek.

i

Y2
47. Abra. A WJ:l,i,T=1,>\u, e, operator szogpontok kozotti strukturdja. A jelolések a 45. Abra
jeloléseiven egyeznek.
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AW, ir=1.,.¢, ODerdtor analitikus kifgjezése tigy adodik hogy osszeadjuk a 45-47 Abrak
osszes (koefficiensekkel beszorzott) jarulékait

val _ et AT a1l
Wv,i,‘r:l,)\v,eu - 5Fi—2y,)\v,eu + yODi—y,)\U,ev + 6l)i—i-y,)\v,ev + IUF’H-2y,)\U,ev
M

d fr
+ Z D1+n(x+y) Av,€v +T F’H—n(x—i-y) )\U,ev>

-1

Mgz

+ ( dDL—n(y X),Av,€0 + Ibe’j—i—n(x—i—y) )\U,eu)
iy
+ D:r—l—nx—l—(n 1y, Av,ev + Z y”Dl nx+(n—1)y,\v,ev
7]1;1
+ Z lA)l-‘,—(n 1)x+ny,\v,ev Z2y"D;[—(n—1)x+ny,)\v,ev
n—

2

3
[

~

all
T YiAv,€v + 6 J+y Avsev + 5Fj—2y Av,eu
_'_ O{ F +y+x, )\'u,e'u _'_ a1F+y X )\u,eu _'_ aOFj]+2y7)\,U7e,U7 (507)

ahol M = L/2,j = i+ (L/2)(x +y), tovabba az n index szerinti Gsszeg végzésekor a
periodikus hatarfeltételek jelenlétét kell figyelembe venni.
Megjegyzem, hogy 73 = 4 [ez 73 = 2 értéket eredményez] hasonlé eljaras soran vezet

a WM 40, OPerétorhoz, amely tulajdonképpen W -ben végrehajtott x < y

A,7=2,Ay, €0
transzformaciot jelent.

A Wj,i;:z ., -PEN SzZETepld numerikus prefaktorok értékei a kovetkezdk:

n a 7d n
T snso = (1" (n+ 1)yoéa Ynmznz>1 = (—1)"yo,

f Yo 2 2 f 2yo 2 2
Ty = ay g +4az ), T3 = (a54 — ai 4),
ai,fa2.qd ! ’ apfaoq ’
ard 4 2.d
fﬁx[ 2>n>2 — axna = —3Yo, b= = Tf 0,
a a a
alz—id M_de%)’ _ _22d %/b
alvf alvd al7d
Q24 a2 4
= — %229, +aY), 0=——""(7+2yu-1),
ai,d ai,r
f 4 g4 2.4
Ty ===y — ——ynm-1+ym +), (508)
atf atf
2 ,.d
a1,d as.d as 4T pr
x;\c/l = _—xﬁlw - —(2yM +B _'_/7)7 &y = ———,
ay,f ayf a1,da1,f
ahol yq tetszéleges, tovabbé z; = (x4, 27).

Megemlitem, hogy a (508) értékek (506) altal adott egyenletrendszer megoldasaként
allnak el6. Ezen egyenletrendszer a kovetkezo egyenletekbdl all:
Az alsé szogpont tartomanyabdl (lasd 45. Abra) adddo egyenletek

ar,§€ + asqyo = 0,

d f_
€ag g + A1, 4Tq + Q1 Ty = G2 Yo,
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ay, gt g aC2768+9296¢2];l4—- 0,

aza(yo + €) + a1 g2y + ay yz] =0,

a2,47§ + ar,ayo = 0,

ay av4 + afog =0,

ay 474 + alvfzzg =0,

€arq+ ald(xg + 2:5‘%) =0,

aga(x) + ) + aran =0, 41 = —¥o,

asa(r] + 23) + aray2 =0, Y2 = yo,

an,a(ah + 25) + a1.qys =0, ys = Yo,

aga(7§ + o) + araya =0, Y1 = yo. (509)

A szogpontok kozotti tartomanybdl (Idsd 47. Abra) eredd egyenletek [4 < m < (M — 2)
esetre adodnak|

a dxd + aq f:)sf =0,

aza(xh, + 2t 1) = —a1aYm1,

Ym = (=1)"10. (510)
Végiil a felsd szogpont kérnyezetébdl (Idsd 46. Abra) adédé egyenletek

ay, 0 + azqy = —2az qyn—1,

205 ayar + aza(B + ) + arax, + a1 gzl =0,
aryao + agaff =0,

asa(Y + yu) + a1 Tl = —2asaynr—1 — a1aT%_y,
aga(B +ym) = —ay fa,

aza(yYsr + yar—1) =0,

d d
A2,4%y + 1,47 = —2a2,4%% 1,
d
2,4y + arq8 =0, (511)
d d
24Ty + A1 dYm = —Q2,4Tp_q-

A (508) értékeket a (509-511) rendszer megoldasa adja. A megoldds soran az y, véltozdt
tetszoleges, de adott mennyiségnek kell tekinteni.

2. Az alapdllapoti hulldimfiggvény

Legyen |0) a vakuum allapot (Fock vakuum), és legyen

Phie) i
611,622 H H v,l,‘r 1)\v,evWJ,i,T:4,)\U,eU)|O>’ (512)
v=11iesS,
ahol VVT1 e, @ tOrt-vonal operdtor amely a v alrdcs i csomopontjéhoz kotve értelmezett

T =1 = lilletve 7 = 7; = 4 esetben (lasd az elébbi alfejezetet). Ezen értelmezések mellett
az N = 2L? = 2N, részecskeszdmhoz tartozé alapallapoti hullamfiiggvény U > 0 esetén
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= 2L%C §9Q§—14Z a2 | A2y (513)

61762 €1,e2
ey,ea==+1

ahol aAlvA; a normélasi kondicidnak eleget tevd, de amugy tetszbleges konstansok. A (513)-

hez tartozé alapallapoti energia E,(2L?) = —2L? K, ahol K, a (501,502)-ban értelmezett.
Hogy miért (513) az alapallapoti hullamfliggvény, annak az oka a kévetkezd [lasd (302-
308) osszefiiggéseket]: 1) Elészor is (506) miatt a (498) Hamilton operator els6 tagjara [lasd
(304) Ossefiiggést is|, tetszéleges A1, A, €1, €5 indexekre
GwhiA2y — (), (514)

€1,€2

ii) Tovabbmendleg, a 45-47 Abrékb¢l észrevehetd, hogy W

v,1,7, A0

csupan a v alracsba
helyez el f-elektront (A, spintengely és e, irdnyitds mellett). A lényeg itt azonban a ,,csak
a v alracsban” megjegyzés. Ténylegesen, a rajzokon, a fekete és sziirke korok jelentenek
olyan operatorokat amenyek ﬁaj operatorokat tartalmaznak, és ezek a korok csak abban az
alracsban talalhatdék, amely az i csomdépontot is magaba foglalja. Tehét a (305)-ben adott

Iy halmaz gy alakul ki, hogy egy v alrdcshoz tartozé wi operétorok koziil [ezek mind-

vi, e
egyike (514)-nek eleget tesz| csak azokat veszem figyelembe amelyeknek ugyanazon rogzitett
Ay, €, paraméteriik van. Igy, a v = 1 alracs Wt opertatorai csak a v = 1 alracsba helyeznek
el f-elektronokat valamilyen spin irdnyitdssal (amelyet \,—1,e,—1 hatdroznak meg), mig a
v = 2 alrdes W1 operatorai csak a v = 2 alrdcsba helyeznek el egy més (A,—a, €,—o altal
meghatarozott) spin irdnyitasi f elektronokat, igy dupla f betdltés nem &ll el6. Ennek
kovetkeztében [a (306)-nak megfeleléen)]

UU |22y =0, (515)

€1,€2

A tetszOleges (de rogzitett) Aj, Ay értékeket a transzformalt (498) Hamilton operator
rogziti, de ey, es tetszOlegesek. Igy alakul ki (307) alapjéan a (513)-ban adott alapallapoti
hulldmfiiggvény. Amint (498)-bdl ldtszik, az alapéllapoti energia ténylegesen E,(2L?) =
—2L°K,.

Megemlitem, hogy a (512)-ben szerepld W1 operatorok linedrisan fiiggetlenek. Ez abbdl
kovetkezik, hogy mindegyik 1] W1 operdtornak amely (512)-be belép van egy 1j egyenes
szegmens kortl felépitett operator osszeg jaruléka amely a tobbi W1 operdtorban nem sze-
repel.

Hangstlyozni szeretném, hogy a (513) alapallapoti hullimfiiggvény tetszéleges U > 0
esetén igaz. A nyert allapot nem-magneses.

E. Az egyrészecske lokalizaciés hossz kolcsonhat6 esetben

A W' objektumok kiterjedt operdtorok. Ez azt jelenti, hogy nincs (506)-nak olyan
megolddsa amely N = 2L? esetében a (514,515) osszefiiggéseket kielégiti és a rendszer olyan
tartomanyaba beillesztheté amely mindkét irdnyba vett mérete nagysagrendileg O(L) alatti.
Tovébbmenéleg, a rendszer tetszélegesen kivéalasztott két pontjahoz (j,, jm) tartozik legaldbb
egy olyan WJ operator, amely a két pontot 0sszekoti. Ez esetben, azért mert minden

A, 7,6y

187



. 890 14
W operdtorban O(4L) szémﬁ%q,—B = 8,—F operétor van jelen, tovdbba (507)-ben szerepl6
minden koefficiens nagysagrendje ugyanaz és yo altal meghatarozott [lasd (508)]

Woiren 8] Bl Woirmen)/ (Waoirrven Woiruen) ~ O(1/L), (516)

ahol [Wysrae) = Wi 0) és r = |jn — jm| tetszbleges. Ezéltal a W1 operdtorok

0,7 A e
(512)-bél direkt utat nyitnak az elektronok szamara hopping jellegii mozgasban tetszéleges
két pont kozott, azaz a lokalizacids hossz U > 0 hatasara nagymértékben megné és ezaltal
a Hubbard kolcsonhatds a tanulmanyozott esetben delokalizacios hatast idéz el6. Mindez
vildgosan latszik [lasd (492)] I'(r) viselkedésében, amint azt példézatként a 48. Abra mutatja.

Megjegyzem, hogy a 48. Abréban U = O-ra a lecsengés exponencidlis (Ao/|x+y| = 0.5),
de U > 0 esetében, legaldbbis az alkalmazott véges 12 x 12-es rendszer esetében exponencialis
lecsengésnek még nincs nyoma, tovabba I'(r) tobb nagysagrenddel megné az U = 0 esethez
képest (a |r|/(|x+y|) = 4 értéktdl kezdédbleg legaldbb 6t nagysagrenddel). Mindez vilagosan

szemlélteti hogy a Hubbard taszitds a tanulmanyozott kortilmények kozott delokalizal.

-
. 5 InT

0.005"

0.003¢

0.001:
0 2 4 o6 T

48. Abra . A I'(r) viselkedése [lasd (492)] az f-elektronokra szémolva U = 0 (szaggatott
vonal) és U > 0 (folytonos vonal) esetében 12 x 12 racsra. Az alkalmazott Hy paraméterek
t1/ta = 10,t2/V1 = 0.5,V1/Vy = 0.1 [az E¢ a (494)-b6l meghatarozhatd], tovabba r || (x +y)]. A
feltlintetett r értékek |x+y| egységekben vannak. A betét kép a log — log rajzot mutatja U > O-ra.
Megfigyelhetd, hogy pl. |r| = 4 értékre I'y~o/Ty—=o = 2x10°. Az eredmény kvalitative nem valtozik
més irdnyba, illetve mas Vi /Vp ardnyokra. A szdmitds az egyszertliség kedvéért Ao = —1/A] mellett
tortént (a két alrdcsban ellentétes spin irdny van jelen). Més Aj, Ao értékekre a rajz kvalitative
valtozatlan marad.

F. K6vetkezmények

A Hubbard taszitds delokalizaciés hatasa, olyan koriilmények kozott amikor
makroszképikusan elfajult allapotra hat azért 1ép fel mert U = 0 esetében jelen van dup-
la okupécié, mig U > 0O-ra (a tanulményozott kétsavos esetben) a dupla f okupdci6 zéré
(U = 0ra (d{d],) > 0, mig U > 0 esetében (d{ d{,) = 0). Ebbél lathatd, hogy a Hubbard
taszitas jelenlétében a rendszer arra torekszik, hogy a leheto legkisebb értékre allitsa be az
f-dupla betoltést, hogy ezaltal a lehetd legkisebb értékre hozza az alapallapoti energidt. Ezt
viszont ugy éri el, hogy kiterjeszti (szétnyitja, szétszorja) az alapallapoti hullimfiiggvény
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jarulékait [a nemkolesonhaté esetben a?ﬁt@)‘% ben |\I/0 -t felépitd C’1 ko Operatorok r-térbe

transzformalt CT,  véltozata csak az i csomépont legkizelebbi szomszédjaira terjed ki

110

csupan, tehat Cl egy kis blokkon értelmezhet6. Ezzel ellentétben a (513)-ben szerepld és

1,0

U > O-ra értelmezett |¥,) operdtorait képezd W tagok az egész rendszerre szétfuto

A7 Awsew
kiterjedt operédtorok].

Az emlitett | szétszoras”-hoz azért kell a degeneracid, mert az U > 0 alapallapoti
hullamfiiggvény komponenseit a rendszer egy makroszkopikus szamu komponensekbdl
allé linearkombinaciobdl képes eloallitani, ezt meg konnyebben tudja megteni ha ehhez
kiilonosebb energiabefektetés nem sziikséges, azaz a linearkombindacié elemei ugyanazon e-
nergiaval rendelkezo6 elfajult allapothoz tartoznak.

Tudomésom szerint 2D-ben, félig toltott kétsavos, kvantummechanikai és véges
kolesonhatési rendszerre az itt bemutatott megoldas képezi az egyediili explicite ismert
egzakt delokalizalt alapéllapotot.

Az U > 0 okozta lokalizécio - delokalizacié atmenet jelenlétén kiviil, az eredménynek
van még egy nagyon érdekes vonzata a IX. fejezet tiikkrében. A jelen fejezethez hasonldan,
IX. fejezetben is a rendszer Hamilton operatora PAM tipusi, és mindkét esetben az elemzés
félig toltott rendszerre vonatkozik. Mindkét esetben a rendszer alapallapota nem mégneses,
tehat az f elektronok magneses momentuma kompenzalddik. A kompenzacié mindkét eset-
ben nemlokalis (azaz az f momentumokat nem lokdlisan kompenzaljék a d elektronok, ugy
ahogy azt az egy Kondo szennyezdés kompenzacidja nyoman elvarnank), hanem az f mo-
mentumok, maguk kozotti kompenzacidja is kozrejatszik a folyamathoz. A IX. fejezetben
targyalt szimmetrikus esetben (Ey = —U/2) az f momentumok kozotti kompenzacié az
f-elektronok altal 1étrehozott spin strtiség hulldm formaban valésult meg. Az érdekes as-
pektus itt az (a jelen fejezet azt mutatja), hogy ha kilépiink a szimmetrikus pontbdl, az f
momentumok kozotti kompenzéacié masképp zajlik (vagy masképp is alakulhat), pl. a jelen
estben, két alracsban fellépo tetszoleges spin irdnyok globdlis kompenzacidjaként. Egy mésik
érdekesség az, hogy ez utobbi esetben alracs rendezodésrol beszélhetiink, de gy, hogy a két
alracs altal kivalasztott kitiintetett spintengelyek kozott semmi korrelacioé nincs.

Megemlitem, hogy az alkalmazhatosdgi teriilete a bemutatott eredményeknek kvan-
tumkémiai folyamatokra is kiterjed. fgy molekularis rendszerekre végzett szamitasok de-
lokaliz4cis hibainak felmérésére is felhasznaltdk®?7.
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E fejezetben, a tézisszerii Osszefoglald elott, at szeretném tekinteni a bemutatott 1j tu-
domanyos eredményeket a tag értelemben vett rendezodési forméakra koncentralva, ame-
lyekhez az eredmények kapcsolodnak.

A. Klaszterizacio

1. Rendezetlen klaszterek

Klaszterképzodményekre vonatkozélag, megmutattam hogy fonalszerti klaszterképzddési
folyamat johet létre haromdimenzidés rendezetlen rendszerben, olyan koriilmények kozott
mikor a kiskoncentrdcids hataresetben és rovid hatotavolsagu kolesonhatasok fennallasakor
az atlagos részecskék kozotti tavolsag a kolesonhatas hatdsugaranal sokkal nagyobb. A
jelenséget homérsékletfiiggd modon irtam le (XI. fejezet), egy sajat fejlesztésii médszer
segitségével (V A. alfejezet).

Kétdimenziés rendezetlen elektron rendszerek esetében, szintén mutattam ki klasz-
terizalasi folyamatot, olyan koriilmények kozott amikor a rendezetlenség kétdimenzids
racsban alakul ki és 1/4 rendszerfeltoltés alatt talalhaté az anyag. E kortilmények kozott
sajat fejlesztésti médszer (ldsd V B. alfejezet) felhaszndldsdval megmutattam, hogy abban
az esetben ha tisztan taszito jellegli egyrészecske csomopont potencialok vannak jelen és az
elektronok kozott lokalis Coulomb taszitas hat, rendezetlen klaszterekre épulé itinerans és
globélisan nem-mégneses éllapot alakul ki a rendszerben (XIII. fejezet).

Rendezett anyagok esetében, kétsavos elektron rendszerben, szintén mutattam ki
klaszterképzodési folyamatot ketté (XIV. fejezet) és harom (XII. fejezet) dimenzidéban, az
elektronok kozott hatd lokalis Coulomb taszitas jelenlétében. A jelenség szintén 1/4 feltoltés
alatt zajlik, rendezetlen klasztereket eredményez, mikozben a rendszer globdlisan nem-
magneses marad. Hasonld rendezetlen klaszterképzodés a kiskoncentraciés hataresetben,
lénc stuktura esetében (XV.  fejezet) is el6éllt. Az alkalmazott mddszer szintén
sajatfejlesztésii (lasd V B. alfejezet).

2. Stripe és sakktabla rendezddés

A vonalas (stripe) és sakktébla rendezédést a klaszterizdcid keretei kozott emlitem
meg azért mert kimutattam, hogy tobbsavos elektron rendszerek esetében és egynegyed
feltoltés alatt ez a rendezodési forma, a rendezetlen klaszterképzodéssel egyiitt, egy kozos és
makroszkopikusan elfajult allapotban jelenik meg (XIV. fejezet). Megmutattam azonban
(XIV. fejezet), hogy a rendezetlen klaszter képzédmények eltavolithatéak az alapéllapotbdl
amennyiben a rendszerben disztorzios vonalak, periodikus toltés eloszlas, dimerizacio, vagy
stirtiséghullamok vannak jelen. Ezaltal az alapallapot nem degeneralt médon stripe tipusiava
alakul. Tovabbmenoleg kimutattam, hogy a sakktébla rendezédés egy specifikus diagonalis

stripe rendezodésnek felel meg, tehat elméleti jellemzése a stripe jellemzésével egyidében
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elvégezhets (XIV. fejezet). dzgz—aiglglazo ﬂ- modszer ezittal is a pozitiv szemidefinit
operatorok tulajdonsigéra alapszik (V B. alfejezet) és sajét fejlesztésii.

Aldhtuzom, hogy a klaszterizaciés folyamatok lefrasara alkalmazott mddszerek mindegyike
(modellkoriilmények kozott vett) egzakt eredményeket szarmaztaté eljaras volt.

B. Szigetel6 allapotok

Indulépontként megemlitem, hogy a tanulmanyozott szigetel6 allapotok nem egyszerii
sav-szigetelok, hanem kolcsonhatas jelentlétében és hozzajarulasaval kialakuld allapotok,
tehat korrelacids hatasok kovetkezményei.

Ezekre vonatkozodlag, eloszor is megmutattam, hogy elektron rendszerekben és két
dimenzidban, lokalis Coulomb kolcsonhatas jelenlétében, ilyenfajta &llapot leirasdra a
Gutzwiller hullamfiiggvény 6nmagdban nem alkalmas és a segitségével ilyen kortilmények
kozott levezetett szigeteld dllapotok a pluszban alkalmazott kozelitések kovetkezményei, nem
pedig a Gutzwiller hullamfliggvényé (X. fejezet). Az alkalmazott médszer sajat fejlesztésii
volt (IV C. alfejezet), tovabba a levont kovetkeztetésekben kulcs szerepe volt a Gutzwiller
hullamfiiggvény targyaldsanak pontossagaban.

A szigetel$ fazisra vonatkozd tovabbi eredmények mind a sajatfejlesztésii és (modell-
koriilmények kozott) egzakt eredményeket adé VB. alfejezetben részletesen bemutatott
modszerrel voltak levezetve.

Rendezetlen kétdimenzids és kétsavos esetben 1/4 feltdltésen mutattam ki szigeteld fazist,
olyan koriilmények kozott amikor a lokalis egyrészecske potencidlok (habér rendezetlenek),
mind taszitd jellegiieck. Ez a fazis hosszutavi striiség-siriiség korrelaciokat tartalmaz,
makroszkopikusan degeneralt de nem-magneses, és kizarolag csomépontra lokalizalt elek-
tronokat tartalmaz (XIII. fejezet).

Rendezett rendszerre, szintén kétsdvos de harom dimenzids esetben 3/4 feltoltésnek
megfelel6 koncentricié tartomanyban mutattam ki szigetel6 allapotot (XII. fejezet). Ez
is csomépontokra lokalizalt toltéshordozokat tartalmaz, hosszutava stirtiség-strtiség kor-
relacickat mutat, nem mégneses és érdekessége, hogy az eléforduldsi tartomanydabdl vett
kilépéskor kompresszibilitdsi anomadalia megjelenése jellemzi.  Szintén e redszerre, 1/4
feltoltésen szigeteld, de szaturalt ferromagnes allapotot mutattam ki (XII. fejezet).

Tobb szigetel6 allapot kimutatasat tettem meg szintén rendezett, de kvazi egydimenzios
és négyszog alaku cellaval rendelkezé lancok esetében (XV. fejezet) is. Ha a toltéshordozok
koncentraciéjat ez esetben n = N/(3N,)-vel mérjiik, ahol N, a celldk szdma és N az elek-
tronok szama, n = 1/3 esetében telitett ferromagnes szigetel6 és lokalizélt fazist vezettem le,
megmutattam, hogy n = 4/3-ra a fazisdiagramban egy nem-telitett ferromagnes és szintén
lokalizalt szigetel6 dllapot jelenik meg, tovabbd 5/3 < n < 2 esetre, véges koncentracios tar-
toméanyon és zéro kiilso magneses tér jelenlétében egy nem-magneses és lokalizalt szigetelo
allapot van jelen (XV. fejezet). Ez utobbi érdekessége, hogy véges, de folytonos kon-
centraciés tartomanyon létezik. A kapott szigeteld fazisok plusz jellemzo6je, hogy kiilso
magneses illetve elektromos tér valtoztatasaval ezen allapotok be-, és ki-kapcsolhatdak,
ezaltal sok potencialis alkalmazasi lehet6ségnek nyitnak kaput. Megemlitem tovabba, hogy
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szigetel6 lokalizalt rendezé)'désdn%ma%gucs)-fajz'ié]bk esetében is el6dlt a XIV. fejezetben, a

stripe csikok mentén.
C. Delokalizéalt allapotok

Delokalizalt allapotra a fokuszélas legelészor a X. fejezetben esik, de olyan szemponthdl,
hogy nem lehet megszabadulni téle tisztdan a Gutzwiller hullamfiiggvény felhasznaldsaval,
amely pontosan kezelve nem vezet lokalizalt allapothoz. gy tehét itt a delokalizacié nem
egy hatas végeredménye, de ezzel ellentétben, hatds végeredményeként jelentkezik a XVII.
fejezetben. Ez esetben a nemkolcsonhato alapallapot félig toltott rendszerre egy sav szige-
telo és makroszképikusan degeneralt. Ilyen koriilmények kozott a Hubbard kolesonhatés
bekapcsolasa, abbdl a célbdl hogy a lehetd legkisebb értékre csokkentse a dupla betoltést és
ezaltal az alapallapoti energiat, szétszorja a hullamvektor jarulékait és ezéaltal delokalizaciot
okoz.

Ezen tulmendleg, delokalizacios hatést talaltam koncentracié valtoztatas fliggvényében is
a XII. fejezetben 4/3 rendszertoltés felett, a XV. fejezetben n > 4/3illetve n > 5/3 felett két
kiilonb6zo paramétertartomanyban, és rendezetlen rendszerek esetében a XIII. fejezetben
1/4 rendszertoltés alatt. Ezen esetekben véges lokalizaciés hosszal rendelkezé allapot valik
végtelen lokalizacios hosszal rendelkezo allapotta amely vezetd, és specidlis tulajdonsigai
vannak, ezért a kovetkezo elkiilonitett fejezetben térek ki ezekre részletesebben.

Mindegyik itt megemlitett esetben a V B. alfejezetben részletesen bemutatott

sajatfejlesztésii modszerrel torténtek a levezetések.
D. Kiilonleges vezetd allapotok

Az els6 kiilonleges vezet6 allapot a XII. fejezetben adddik 3/4 rendszertoltés felett és az
az érdekessége hogy D = 3 dimenzidoban kozelitésmentesen levezetett paramagneses nem-
Fermi folyadék. Megjelenésekor (a kolecsonhatds jelenléte sziikséges ehhez) a Fermi energia
igen, de a k-térbeli Fermi feliilet nem értelmezhetd, ezért a Luttinger tétel sem alkalmazhato
ra (miszerint a kolcsonhatds bekapcsoldsa a Fermi feliilet altal bezart k-térfogaton nem
véltoztat).

A maésodik kiilonleges vezetd, szintén rendezett rendszerre mint az elobb, a XV. fe-
jezetben jelentkezett a négyszog celldji Hubbard lancban n = N/(3N.) > 4/3 kon-
centraciétartomanyban mint korrelalt félfém (half metal). Ennek az érdekessége hogy szintén
kolesonhatéas jelenlétében jelenik meg, de a koncentracié novelésével, tovabba egy adott
spinvetiilettel rendelkezé elektronokat csomépontokra lokalizalt dllapotban tartalmaz. Igy
mozogni csak az ellentétes spinvetiilettel rendelkezo elektronok tudnak, ezért a rendszer
itinerans spin-polarizalt tulajdonsaggal bir, spin-aram keltésre alkalmas, azaz spintronics-
ban alkalmazhaté.

A harmadik kiilonlegesebb vezeté a XIII.  fejezetben 1/4 koncentracié alatt ren-
dezetlen rendszerre levezetett vezetd allapot D = 2 két dimenzidban. Ennek érdekessége,
hogy kétdimenzids rendezetlen rendszerre hasznalt (ma nemkolesonhaténak nevezett)
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skalatorvény az ilyenszerii étgzﬁm-lgs?%eg%l%a. Igaz, hogy a levezetés rendezetlen, de
csak taszito jellegii lokdlis egyrészecske potencidlok jelenlétében tortént (nemzéré Hubbard
kolesonhatds jelenlétében), mégis mutatja, hogy kolesonhatdsok jelenlétében szigoru tiltas
2D rendezetlen rendszerek esetében vezetd fazis megjelenésére nem létezik.

Ki szeretném emelni a XIII. fejezetben levezetett alapéallapotokra azt az aspektust, amely
a megoldas egzakt jellege miatt szembetiinden latszik: a kolecsonhatas jelenlétében levezetett
alapallapotok a kolcsonhatas hianyaban elvesztik alapallapot jellegiiket, azaz perturbative
nem kapcsolhaték a nemkolcsonhatéd rendszer alapallapotaihoz. Rendezetlen rendszerekre
ez azt az informéciét is hordozza, hogy (a kdlesonhatds hidnydban) independens elektron
kozelitésben (azaz egy-reszecske koriilmények kozott) levezetett allapotokrdl semmi sem
garantalja, hogy akkar infinitezimalisan kis kolcsonhatds esetében is valami koziik legyen
a rendszer valosagos allapotahoz.

Az alkalmazott mddszerre vonatkozd kiemelés szintén fontos a XII. fejezetben levezetett
3D vezeté nem-Fermi folyadék allapotra is, hiszen egy ilyen kvalitasu allapotra, megbizhato
informaciot kozelité modszerekkel szarmaztatni sokkal nehezebb feladat.

E. Szupravezet6

A Landau-féle rendparaméterrel jellemezhetd fazisok koziill a szupravezeto allapotok
a VII. és VIII. fejezetekben jatszanak kozponti szerepet. Mindkét esetben atlagtér
kozelitésben targyalt és Green fiiggvény technikaval leirt koegzisztencia problémakban jelen-
nek e fazisok meg. A VII. fejezetben a sikos felépitésii rendszerekben, inter-sik kapcsolasok
kovetkeztében fellép6 szupravezetd kritikus homérséklet névekedés a végeredmény. Ez, olyan
szituacioban all el6, amelyben sikon beliili és sikok kozotti szupravezetd rendparaméterek
egylitt 1éteznek és egyszerre lépnek fel a kritikus hémérsékleten.

A VIIIL. fejezetben a szupravezetd fazisok spin-siriség hullaim rendezodéssel 1éteznek
egyiitt stabil formaban. A VIIL.B.1. alfejezetben nehéz-fermionos rendszerekre torténik az
elemzés, anizotropikus gap-fiiggvények vannak jelen gy a szupravezetd mint a spin-siirtiség
hulldm esetében, tovabba energetikailag stabil koegzisztencia (k, —o;—k — Q, o) tipusu
(szinglet, de tomegkdzépponti momentummal rendelkezd) szupravezetd atlagok esetében
all elé, ahol Q a fedési (nesting) vektor. Ettol eltéréen, a szupravezets és spin-stiriiség
hullam koegzisztencia vizsgdlata a VIII.B.2. alfejezetben kétsavos (pl. a Cr Otvozetekre
specifikus) rendszerre torténik. Ekkor dopolt esetben adddik stabil koegzisztencia fézis,
amikor is a fedés (nesting) tokéletlen, és a koegzisztencia stabilizalé szerepet (a koegzisz-
tencia tartomany nagy részében) intersav jellegii szupravezeté parosodas veszi at. Mindkét
(B.1 és B.2) alfejezetben, a Fermi feliilet ugyanazon tartomanyardl szarmazé toltéshordozdok
jatszanak kozre ugy a szupravezeto, mint a spin-stirtiség hulldm rendezédés létrehozésaban.

F. Spin-siirtiség hullam

A spin-siirtiség hullam rendezodés a VI., VIII. és IX. fejezetekben fordul el6. Legeloszor
a VI. fejezetben kapok ilyen fazist eredményiil, és ez esetben, az eredmény fontossiga az

193



anizotrép jelleghen mutatkozilgi %ngrgeﬁgéﬁag stabil anizotrépikus spin-stirtiség hullam,
koegzisztencian fazis révén realizalédik. A VIII fejezetben kideriil, hogy a spin-siiriiség
hullam mas rendezodési formakkal is koegzisztdalhat energetikailag stabil forméban. Ebben a
fejezetben a szupravezetovel vett egyiittlétezést vizsgalom és bizonyitom, olyan koriilmények
kozott amikor a spin-siiriiség hulldm anizotrép (VIIL.B.1 alfejezet), de olyan koriilmények
kozott is amikor nem az (VIIL.B.2 alfejezet).

A VI. és VIII. fejezetek atlagtér elmélet szintii targyaldasa utdn (a modszer a IV A.
alfejezetbdl vald), a korrelaciés hatdsok fokozatos figyelembevétele utjan haladva, a spin-
sturtiség hulldm 1jbdl fontos szerephez jut a IX. fejezetben. Ez alkalommal az eredmény
dinamikus atlagtér elemekkel atsz6tt varidcios tipusi (a médszer a IV D. alfejezetben kertiilt
bemutatdsra), és azt mutatja, hogy félig toltott rendszertoltés esetében, a szimmetrikus
periodikus Anderson modell alapallapota spin-stirtiség hullam jellegii. Az eredmény azért is
érdekes mert mutatja hogy a méagneses f-elektronok momentumai nemcsak lokalisan, hanem
globalisan f — f korrelacidkon keresztiil is (részben) kompenzalédnak.

G. Ferromagnesesség

Ferromagneses allapot csak a kvantumosan viselked6 sokrészecskés rendszerekre alkalma-
zott pozitiv szemidefinit operatorok tulajdonsdgaihoz kapcsolédo és pontos alapallapotokat
eredményezo eljarassal levezetett allapotok kozott adodott. Elsoként a XII. fejezetben,
1/4 rendszertoltésen jutottam ilyen allapothoz, de ferromdgneses rendezédés a XIV. fe-
jezetben leirt nematikus rendezédés esetében is elddllt. Itt 1/4 rendszertéltés mellett
az R = II esetben, telitett ferromagnest kapok eredményiil a teljes feliileten, de stabi-
lizal6é tagok jelenlétében, nematikus (fonalmentén rendez6dott) ferromégneses allapot is
eléall (lasd pl. a 34. Abra esetében létrejovo 30b. Abrdban bemutatott formaju fer-
romagneses stripe csikokat, amelyek ferromédgnesesek). Ferromégnes adédik tovabbd a XV.
fejezetben is, amikor a négyzetes cellajui Hubbard lanc legalsé savja lapos és félig toltott
volt (n = N/(3N,) = 1/3 eset). Ez utébbi XV. fejezetben ferromagneses édllapot félig
toltott rendszertoltés felett is adédik, de mivel ez korrelélt félfémhez vezet (azaz egy kiilonos
vezetd), az eléz6 XVIIID. alfejezetben volt megemlitve. Ferromégnesesség adédott a XVI.
fejezetben is erésen dopolt tartomanyban, egy olyan jelenség nyoman, melyben kolcsonhatas
keltette effektiv lapos sav keletkezik.

H. Kiilonleges paramagnesek

A paramégneses fazis els6 latdsra kozonségesnek tind, végeredményben a legtobb
(hémérsékletet mint paramétert tartalmazd) fazisdiagram része, igy felmeriilhet a kérdés,
hogy egyaltalan miért is érdemes megemliteni. A levezetett alapallapotok azonban
eredményeznek olyan szinglet allapotokat amelyekben hosszutavia térbeli rendezettség a tel-
jes rendszeren beliil nincs jelen, a rendszer paramagnesként viselkedik, de a kialakult fazis tu-
lajdonsagai meroben kiillonboznek a teljesen rendezetlen, magashomérséklett paramagneses
fazis tulajdonsagaitol. Az aldbbiakban, két ilyen esetet sorolndk itt fel e témakorhoz kap-
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csoloddan a XV. és a XVII. fejgzce;tek%(%.oﬁr}ajﬁﬁlzom, hogy ezen kiilonlegesebb allapotformak
kimutatasahoz (kvantum esetben) egzakt eredményeket adé médszerekre volt sziikség (1dsd
V B. alfejezetet).

Az els6 ilyen eset a XV. fejezetben fordul el6, mégpedig n > 5/3 rendszertoltés esetében,
0 = 0 (zéré kiilsé mégneses tér) mellett. Az el6forduléd allapot egy folytonos koncentracié
tartomanyon létezo szigeteld. E szitudciot a négyzetes cellakat tartalmazé lanc esetében
mutattam ki. Alapjellemzoje, hogy a cellak érinkezési pontjai a dupla betoltésiik miatt ,,be-
fagyottaknak” tekithetdek, a rajtuk keresztiili mozgés tiltott, igy a toltéshordozdk, a cellan
beliill még megmaradt két csomdéponton (minden celldra ez igaz) tetszdlegesen helyezkedhet-
nek el. A rendszer paramigneses marad, de a 3 alrdcs koziil egy (a celldk kozotti érinkezési
pontok alrdcsa) teljesen rendezett és hossziutavi korreldciét mutat (minden alrdcs ponton
dupla betoltés talalhatd). A masik két alracs teljesen rendezetlen, és az alracsok kozott sincs
semmi korrelacio.

A masodik ilyes eset a XVII. fejezetben fordul el félig toltott rendszer esetében és
U > 0 kolesonhatas jelenléte mellett (amely makroszkopikusan degeneralt allapotra volt
rakapcsolva). E szitudciéban két alrdcs van jelen és mindegyiken beliil, a spin irdnyitdsa
szempontjabol hosszutavi rendezettség uralkodik az f-elektronokra vonatkozolag. De a két
alracs kozott semmiféle korrelacié nincs és minden alracson beliil kitlintetett spin tengely,
a masik alracstdl fliggetleniil tetszolegesen valtozhat. Az elobb bemutatott XV. fejezethez
képest a kiilonbség az, hogy itt minden alracs, egy bizonyos szempontbdl rendezett, de a
hasonlésag az, hogy az alracsok kozott, semmiféle korrelacié nincs.

Megjegyzem, hogy alracsokban végbemeno rendezédés kozismert, ilyen példaul az an-
tiferroméagnesesség is. De az ismert és eddig leirt esetekben korrelacié létezik a kiilonbozo
alracsok kozott, itt viszont semmilyen féle korrelacié az alracsok kozott nincs.

A sajat fejlesztésli moédszerek Gsszefoglalasa

Ezen 0Osszefoglald fejezetben ald szeretném huzni, hogy nemcsak az elobbi A - H
alfejezetekben bemutatott modell elemzésekbdl szarmazé eredmények jelentik a sajat
eredményeket, hanem ugyanezen kategoridba sorolhatéak (azaz sajat eredményeknek
tekithetéek) a sajat fejlesztésti médszerek is. Fzek koziil a disszertaciéban harom van jelen,
amelyeket az alabbiakban szintén 6sszefoglalok.

1. Gutzwiller hullamfiggvénnyel kifejezett dtlagértékek tetszdleges dimenzioban vett és mds

kozelitések nélkili szamoldsa

A moédszer részletes bemutatasa a problémat részletesen felvazolo IV B. alfejezet utdn
(mely nem sajat termés), a IV C. alfejezetben tortént, mely az én munkdm eredménye. A
bemutatott eljaras segitségével a X. fejezetben ismertetett eredmények levezetése tortént
meg. A moddszer lehetoséget ad a Gutzwiller hullamfiiggvénnyel kifejezett varhatéd értékek
més feltételezés (pl. Gutzwiller kozelités) nélkiili kiszamitdsara tetszéleges dimenziéban
(n/2)™ tetsz6leges m hatvanyaig mendleg, ahol n < 1 a koncentracié. A X. fejezetben
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ismertetett 2D esetben m :qc/\-é-lﬁgegn:]fgé]; a legkedvezbtlenebb n = 1 esetben is, a
szamolt értékek mellett 0t nagysagrenddel kisebb jarulékok voltak elhanyagolva.

11. Fonalszerti és hémérsékletfiiggd klaszternovekedési modell kidolgozdsa

A modszer részletes bemutatasa a V A. alfejezetben tortént meg és segitségével a XI.
fejezetben bemutatott eredmények voltak levezetve. Az adott modellkorilmények kozott
pontos eredmények levezetését teszi lehetévé és rendezetlen rendszerekben, kiskoncentraciés
hataresetben végbemend és specifikus rendszerekben =zajlé klaszterizacids folyamatok
jellemzésére alkalmas. Itt a specifikus és rendezetlen rendszer az, amelyik részecskéi kozotti
kolesonhatas rovid hatésugartd, de ugy, hogy a kolesonhatds hatdsugara a legkozelebbi
szomszéd atlagtavolsdgahoz képest sokkal kisebb.

A levezetett elofordulasi valoszinliségek, ezek homérsékletfliggése, a kialakuld kluszterek

magneses szuszceptibilitasa, kisérleti adatokkal j6 mindségben egyezik.

111, Sokrészecskés kvantummechanikai rendszerek egzakt alapdllapotdt megadd pontos mddszer

kidolgozdsa

Az eljaras részletes bemutatasa a V B. alfejezetben tortént meg, a mddszer a pozitiv
szemidefinit operatorok tulajdonsagain alapszik, tovabba integralhatésag fennallasa il-
letve dimenziotol fiiggetlentl részecskeszam fiiggd egzakt alapallapotok levezetését teszi
lehetévé. A moédszer alkalmazédsa nyoman vezettem le a XII - XVII fejezetekben bemu-

tatott eredményeket.

XIX. AZ ELERT UJ TUDOMANYOS EREDMENYEK TEZISSZERU

OSSZEFOGLALSA

Az elkovetkez6kben az értekezésben bemutatott 1j tudoményos eredményeket
tézisszeriien foglalom Gssze. A leirdsnak megfelel6en elészor a kozelitéssel elért eredmények
tételes felsorolasa jelentkezik (A. pontok), majd a kozelitésmentes eredmények (B. pontok)
keriilnek bemutatésra.

A. Kozelitéssel elért eredmények

Al Kiterjesztett Hubbard modell alkalmazasaval anizotrépikus spin-striiség
hullamokbdl all6 fazisok létezését mutattam ki elsék kézott, olyan koriilmények feltételezése
mellett amelyek nehézfermionos rendszerekben adottak. A levezetett fazisok megjelenési
lehetOségét nemcsak a rendparaméter egyenletek alapjan igazoltam, hanem energetikai sta-

bilitdsukat is nyomonkovettem, tovabbd termodinamikai viselkedésiiket jellemeztem, ['®19].

A.2. Réteges felépitésii szupravezeté rendszerek tanulmanyozasa soran elsék kozott
megmutattam, hogy a sikok kozotti csatolas nemcsak hogy stabilizdlja a rendezett fazist,
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hanem a szupravezeto kritikgschb%grg)ékigfé is novelheti. A sikok kozotti csatolas
egyrészecske (hopping) és kétrészecske (vonzoé jellegli kolesonhatds) tipusi jarulékainak
figyelembevétele mellett példaul tizszeres szupravezeté kritikus homérsékletnovekedés is
elérhetd ['7].  Topologikus rendezddés sem veszélyezteti ilyen fazis jelenlétét zéré kiilsd
mégneses térben [!].

A.3. Megmutattam, hogy Kondé réacshoz hasonlé rendszerekben amelyek kiterjesztett
Hubbard modellel leirhatéak, spin-strtiség hullaim és szupravezeté koegzisztencia fazis
létezhet a fazisdiagram bizonyos tartomédnyain. A koegzisztencia fazist egy (k, —o;—k —
Q, o) tipusi szupravezet6t generdl atlagérték stabilizdlja (ahol Q a ,,nesting” vektor), mely
kovetkeztében a spin-siirtiség hullam és szupravezeto rendparaméterek egyiittesen, energeti-
kailag stabil formdban léteznek [*°]. A koegzisztenciat stabilizalé tényezd jelenléte kétsavos
rendszerek esetében is fontosnak bizonyult [*!], ez esetben viszont a két sav jelenléte miatt
a inter-sav tipusu szuprevezetot generalo atlagértékek és a dopolés jatszanak e szempontbol
fontos szerepet.

A4. A szimmetrikus esetben vett periodikus Anderson modellre olyan varidcids
leirdst végeztem, amely tetszbleges dimenzidban és a (Hubbard U > 0-ra vonatkozd)
teljes paramétertartomanyon megfelelé jellemzést biztosit. A varidciés hullamfiiggvény
a Gutzwiller tag mellett a k-térben értelmezett tovabbi 6 darab (és k-fliggd) varidcids
paramétert tartalmaz. Az alapallapoti energidra nagy, illetve kis U esetében szamolt per-
turbdaciés eredményekkel nagyon jol egyezo eredmény adodik. A fazisdiagramban egy kri-
tikus U/t érték felett antiferromégneses rendezettség jelenik meg, melyet a leirds spin-siirtiség
hulldm szerti viselkedésnek talal [*°].

A5, A szakirodalomban egyediili (nem szimuldcids jellegii) szamoldst végeztem a
kétdimenzios Hubbard modell Gutzwiller hullamfiiggvénnyel vald jellemzésére Gutzwiller
approximacié nélkiil. Az eljaras adottnak tekinti a Gutzwiller hullamfliggvényt, és semmi-
lyen mas kozelités felhasznédlasa nélkiil alapallapoti varhatoértékeket fejez ki. A szamolas
végeredményben perturbativ jellegii, (¢> — 1) hatvdnyai szerint adja meg az alapallapoti
varhatoértékeket. Ez olyan koefficiensek segitségével torténik amelyeket 8-ad rendig pon-
tosan, majd 9-t6l végtelen rendig (n/2)'" pontossidggal adottak (itt g a varidciés paraméter,
és n a részecskeszam sirliség). Fém-szigetel§ dtmenet nem adddik. Az eljards egy
1j specialfiiggvény bevezetésével tortént, mely lehetové teszi kiilonbo6zo rendi jarulékok
tetsz6leges dimenziéban vett kifejezését [7,8]. A nyolcad rendig mend diagramatikus
jérulékok részletes bemutatdsa [°]-ben tortént. Hangsilyozni szeretném hogy a felhasznalt

modszert is sajat fejlesztésti.

B. Kozelitésmentes eredmények

B.1. Egzakt leirdast dolgoztam ki fonalszert klaszterek homérsékletfiiggd novekedésének
modellezésére. A jellemzés akkor alkalmazhaté ha kiskoncentréacios rendszerben a részecskék
kozotti atlagos tavolsag sokkal nagyobb mint a részecskék kozott hatéd révidhatotavolsagu
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Ag ce;re-d%lgnc})f—h]o'ﬁérsékletfﬁggé rigurézus valdszinliségi teret

kolesonhatés hatdésugara.
eredményez, mely csillagaszati mérések, Monte Carlo szimulaciok, illetve szildrdtestfizika
targykorébe tartozé spinrendszerekre vonatkozd mérési eredményeket jo pontossaggal ad

vissza ['].

B.2. Els6 izben publikaltam egzakt alapallapotokat a haromdimenziés periodikus An-
derson modellre. A pozitiv szemidefinites felbontasra tdmaszkodo eredmények egy szamos
kvantummechanikai szuperpoziciora alapuld szigetelé és egy nem-Fermi folyadék tipusu
vezet6 fazist eredményeznek 3/4 savtoltés koriil, illetve ferromagneses fézist 1/4 savtoltés
esetében. A szigeteld - fém atmenet ritkafoldfémek esetében tapasztalt v — « tranzicioként
is értelmezhetd. A modelleredmények ezen atmenet sordan erés kompresszibilitas valtozast
mutatnak mely kisérletileg is tapasztalhaté. Tovabbmenodleg, a levezetett ferromagnesesség

a modell koriilményei kozott az elsd pontos ilyenszerii eredmény ['*12].

B.3. Bizonyitottam, hogy a periodikus Anderson modell kétdimenzids véltozatdban
is megjelennek a fazisdiagram kiilonbozé tartoményain nem-Fermi folyadék tipusi vezet6
fazisok, illetve lokalizalt tartomanyok 3/4 savtoltés esetében. A kozelitésmentes jellemzésnek
ez estben vannak specifikusan 2D-re vonatkozé 1épései, és az eredményiil kapott fizikai tulaj-
donsagok eltérnek a 3D-ben tapasztaltaktdl (pl. kompresszibilitdsi ugras a vezet-szigeteld
atmenet soran nem tapasztalhatd). A tanulmanyozott fazisok a Hamilton operatorban sze-
replé csatoldsi dllanddk elfogadhaté értékei mellett jelennek meg [23]. A jellemzést félig
toltott rendszer esetére is kiterjesztettem, U = oo hatdresetben [4].

B.4. Rendezetlen és kolesonhaté  kétdimenzids rendszerek esetében — sikeriilt
kozelitésmentesen lokalizacid-delokalizacids atalakuldst 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 atalakitas kovetkeztében
fellépo fiiggetlen paraméterek szdma a rendszer csomopontjainak szaméval ardnyos. Ha a
rendszer kétsavos jellegii, a két tipusu fermion mobilitasanak aranya minden csomoéponton
ugyanaz, ha a lokélis egyrészecske potencialok minden csoméponton taszito jellegliek, illetve
a lokélis Coulomb kélesonhatés (habar lehet rendezetlen) minden csoméponton pozitiv, meg-
mutattam, hogy egzakt alapallapot vezethetd le. Ez koncentrécié fliggd és 1/4 savtoltésen
lokalizacié-delokalizaciés atalakulast ad. Megmutattam, hogy az atalakulasnal Griffiths fazis
fellépése valdszinfitlen [°].

B.5. Stripe és sakktabla tipusu egzakt és nem-degeneralt alapallapotokat vezettem
le kétsavos rendszerekre két dimenziéban. A koncentracié csokkentésével egynegyed
savtoltésen homogén fazisok dllnak el6. A tovabbi részecskeszam koncentracié csokkentés
ezeket rendezetlen klaszterekbol all6 fazisokra szakitja. A tovabbi koncentracié csokkentés
olyan degeneralt alapéllapotokat alakit ki, amelyekben stripe és rendezetlen klaszter
megoldasok egyiittesen el6fordulnak. Ezen szituacié mellett, ha a rendszer Hamilton
operatoraban stabilizdl6 jarulékok vannak jelen (ilyen pl. disztorziés vonalak, dimerizécio,
periodikus t6ltés eloszlds, siirliséghullamok, stb.) nem-degeneralt stripe alapallaporok jelen-
nek meg. Azt is megmutattam, hogy a sakktabla fazis egy specifikus diagonalis stripnak
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felel meg, igy leirasara ugyanazocr;lmoc%zertani eljaras alkalmazhato [*6].

B.6. Négyszoges cellaval rendelkez6 és Hubbard tipusi kolcsonhatasokat tartalmazo
lancok esetében els6é alkalommal vezettem le multielektronikus egzakt alapallapotokat
(13147 A jellemzés a lanc sfkjara merdleges magneses, és elektromos terek jelenlétét is fi-
gyelembe veszi kiilonbozo elektronkoncentracios tartomanyokon és a rendszer egyszerii mi-
volta ellenére rendkiviil érdekes alapéllapotokat mutat ki. Ezek koziil megemlitésre mélto
pl. telitett és telitetlen, szigeteld és vezeto ferromagnes, nem-magneses fazisok, folyamatos
és véges koncentraciotartomanyon kialakuld szigetelo, rogzitett spinpolaritassal rendelkezo
toltéshordozok szaméra 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 kozott mikor amugy, a kinetikus Hamilton operator

k2223 és azt is igazoltam, hogy ilyenszerfi je-

altal szolgaltatott savok teljesen diszperzive
lenség nemcsak pentagon lancok esetében, hanem sokkal bonyolultabb lancok esetében is
megjelenik?*. Megallapitottam, hogy a folyamat soran, a tanulményozott esetekben, fer-
romagnesesség 1ép fel, egy olyan mechanizmus révén amelyet egy nagymértékii kolesonhatasi

energia csokkenés vezérel, és amelyet a dupla betoltés nagyfoki atrendezédése okoz?324.

B.8. Két dimenziéban és kétsavos rendszer esetében a Hubbard taszitas delokalizald
hatasat vizsgaltam. Megmutattam, hogy amennyiben e kolcsonhatas savszigetelore hat
olyan korilmények kozott hogy az allapot makroszképikusan degenerdlt, delokalizacios
hatas all el6. Ez abban nyilvanul meg, hogy az alapallapoti hullamfliggvénybe belépo
jarulékokat szétszorja a kolcsonhatas annak az érdekében, hogy a dupla betoltést a leheto
legjobban csokkentse és ezaltal minimalisra allitsa be az alapallapoti energiat. Ezéltal az
alapallapoti hullamfiiggvényben kiterjedt operdtorok jelennek meg amelyek a teljes rend-
szeren végigfutnak és a rendszer tetszoleges két pontjat Osszekotik. fgy a lokalizacios
hossz nagyon megnd, ez adja a delokalizdlé hatdst®. Az eredmény még két aspektusbdl
fontos. Egyrészt mutatja, hogy kétsavos rendszerben a lokalis magneses momentumok kom-
penzacidja periodikus Anderson tipusu jellemzok mellett nagyrészt globalis iton torténik
félig toltott rendszer esetében. Masrészt, egy olyan rendezodési forméat jelez amely alracs
rendezédésnek nevezhetd, és amely jellemzéje, hogy alrdcsokon beliil valamilyen fajta ren-
dez6dés all eld de gy, hogy kiilonbozd alrdcsok kozott semmiféle korreldcié nincs jelen®.

B.9. Eljarast dolgoztam ki mely alkalmazhaté tetszoleges dimenzids sokrészecskés kvan-
tummechanikai rendszer egzakt alapallapotainak meghatarozdsara részleges fazisdiagram
tartomanyokon. Az a tény hogy pozitiv szemidefinit operatoroknak nincs negativ
sajatértékiik, trividlisan mindenki szamara ismert volt. De annak megmutatasaban, hogy ezt
effektive fel lehet hasznalni adott sokrészecskés rendszer alapallapotanak konkrét és pontos
meghatarozasara a Hamilton operatorba onkényesen beirt rendszeridegen kiterjesztési tagok
nélkiil, fontos szerepet jatszottam, és ennek rogzitett modellhez kotott moddszertanat én

tettem pontra [ ¢23725],
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