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Bevezeto

A kondenzalt anyagok fizikdjaban felmeriild modellek vizsgalata, vagy a valos
anyagokban megfigyelt jelenségek tanulméinyozdsa gyakran valamiféle
egyszertsitéssel kezddédik. Bevett eljards elsoként egy egyszerlibb model
felallitasa, mely képes kvalitativan visszaadni a 1ényeges tulajdonsdgokat. Késdbb
ez a modell kibdvithetd, hogy alkalmassa valjon a mérési eredmények szamszer(
reprodukéldsara is. Ebben a megkozelitésben kihasznaljuk a kiilonb6zé modellek
univerzalis viselkedését, vagyis, hogy a részletektdl fiiggetleniil kiilonb6zd
rendszerek hasonlo viselkedést mutathatnak.

A kondenzalt anyagok fizikajaban Mott-szigeteld allapot alacsony energias
leirasara a legegyszeriibb model az eldsszomszéd Heisenberg model. A modell a
lokalizalt elektronok perturbativ leirdsanak vezetd rendjébdl szarmazik €s spin
szabadsagi fokok kolcsonhatdsat irja le. Ha magasabbrendii perturbaciokat is
figyelembe vesziink, akkor az effektiv modell magasabbrendi, illetve hosszabb
tavu kolcsonhatasokat is tartalmaz. Amennyiben az elektronoknak nemcsak spin,
hanem pélya szabadsagi fokuk is van, az alacsony energias leiras kiindulopontja a
spin és paya szabadsagi fokok kicserélddését leird Kugel-Khomskii modell [2].

Egy masik lehetdség a vizsgalt probléma egyszerlisitésére, ha a vizsgalt modellt
alacsonyabb dimenzios rendszerre iiltetjiik at. A legegyszerlibb rendszerek az
egydimenzids lanc strukturak, ahol a vizsgalddast segiti az altalaban egyszerilibb
formalizmus, €s szamos hatékony elméleti és numerikus moddszer megléte. Az
elsd 1épést a magasabb dimenzidk felé a 1étrak adjak, melyekben kettd vagy tobb
lancot csatolunk Ossze. Ez az elrendezés lehetdséget ad, hogy bepillantsunk a
magasabb dimenzids effektusokba, mégis megdrizziik az egydimenzids leiras
elényeit. Az évek sordn szdmos anyagot hoztak létre, melyekben létra szerkezet
volt megfigyelhetd, mindamellett elméleti oldalr6él is jelentds eredmények
sziilettek. A kisérleti és elméleti kutatasok egyiittmiikodésének koszonhetden
mara atfogo6 képpel rendelkeziink ezekrdl a rendszerekrdl [1].

Disszertaciomban példat mutatok az emlitett egyszertsitések mindkét esetére. Az
elsd részben hiromszdg alapi csovon vizsgdlok egy elsé- és masodszomszéd
Heisenberg kicserélodést és magasabb rendii kdlcsonhatasokat is tartalmazo S=1/2
spin modellt. Bizonyos kérdésekben a modell alacsony energias viselkedése a
csOvon és a kétdimenzids négyzetracson hasonldésdgot mutat, azonban csdvek
esetén az allapotok szimmetria és megmaradd mennyiségekkel valo jellemzése
joval egyszeriibb, igy elsdként ennek a struktiirdnak a vizsgalata kézenfekvobb, és
késdbb a csoveken tapasztaltak segithetnek a kétdimenzids eset megértésehez.

A disszertacid6 masodik felében méhsejtracson tanulmanyozom az SU(4)
szimmetrikus elsdszomszéd Heisenberg-modell alapallapotat. A vizsgdlodas célja
a spin és palya szabadsagi fokokkal rendelkezd anyagokban megfigyelt jelenségek
[8] reprodukaldsa. Az SU(4) Heisenberg modell — mely ekvivalens az SU(4)
szimmetrikus Kugel-Khomskii modellel — a legegyszeriibb, legmagasabb
szimmetriaju modell spin és palya szabadsagi fokokkal is rendelkezd Mott-
szigetel6k vizsgalatara, mely esetiinkben kisérleti eredményekkel egybecsengd



tulajdonsdgokat mutat. Ezen a modellen végzett szdmoldsok remek alapot
adhatnak altalanosabb spin-palya modellek tanulméanyozasahoz, melyek a
kisérletben tapasztaltak kvantitativ leirasara is alkalmasak lehetnek.

El6zmények, célkitiizések
I. Projekci6 alapti modell haromagu spin-cséveken

A magnesség témakorében szamos példat talalunk, amelyekben a modell felirhato
projekcids operatorok segiségével. A legjelentésebbek kozé tartozik az S=1/2
spin-lancon megadott els6- ¢és masodszomszéd Heisenberg kdlcsonhatast
tartalmazd Majumdar-Ghosh modell [3], amelyben az alapallapot felirhato
elsdszomszéd szinglett, vagy masnéven vegyérték kotések direkt szorzataként.
Egy masik példa S = 1 spin lancok esetén az Affleck-Kennedy-Lieb-Tasaki
modell amely szintén felirhaté projekciok dsszegeként. A modell egzakt “valence
bond solid” alapallapota nem degeneralt ¢és a gerjesztések gappeltek,
iskolapéldajat mutatva a Haldane sejtésnek [5].

Munkam soran haromszog alapu S=1/2 spin-cséveken vizsgaltam egy modellt,
mely elédll a négyzet plaketteken hatd projekcié operatorok Osszegeként. A
modellt Batista és Trugman [6] vezette be a kétdimenzids négyzetracson, ahol
nagyszdmu egzakt alapallapot jelenik meg 0 energidval. Ezek az alapallapotok
felirhatdak elsdszomszéd vegyérték kotés lefedésekként.

Egzakt diagonalizicios szamoldsok a kétdimenzids négyzetracson tovabbi
alapéllapotok jelenlétét mutattak, melyek nem irhatdak fel a fenti konstrukcidval.
Tovabba haromagu spin-csoveken is talaltam O energias alapallapotokat, melyek
szintén nem magyardzhatdéak a Batista-Trugman moddszerrel. Munkam célja a
csOveken talalt alapallapotok struktirdjanak megértése. A csovon kapott
eredmények alapul szolgdlhatnak a kétdimenzids négyzetracs alaposabb
megértésehez is.

II. SU(N) szimmetrikus Heisenberg modell kétdimenziés méhsejtracson

A korrelalt szigetelok témakorében szdmos kontextusban taldlkozhatunk SU(N)
szimmetrikus modellekkel. Altalinossagban ezekben a modellekben az egyes
racshelyeken N kiilonbozd lokalis allapot lehetséges, és a kolcsonhatds ezen
lokalis allapotok felcserélése a szomszédos racshelyeken. A lokalis allapotokat
gyakran szinekkel reprezentaljuk. A legegyszerlibb példa az SU(2) szimmetrikus
S=1/2 Heisenberg model, mely a lokalizalt elektronok alacsony energids
viselkedését irja le a Mott-szigeteld allapotban. A jol ismert S-S kodlcsonhatas
ebben az esetben felirhatd a kicserélddési operatorral. Amikor a spin szabadsagi
fokokon feliil palya szabadsagi fokok is jelen vannak, az alacsony energiés
effektiv. modell az un. Kugel-Khomskii modell [2], mely a spin és palya
szabadsagi fokok kicserdlédését irja le. Ez a modell a paraméterek specialis
értékeire az SU(4) szimmetrikus Heisenberg modellt adja vissza.



S=1 spinrendszerek esetén, bilinearis S-S és bikvadratikus (S-S)* kolcsonhatasok
esetén a csatolasok megfeleld értékeire a modell ugyancsak az SU(3)
szimmetrikus kicserélddés.

Optikai racsokban csapdazott ultrahideg alkali-foldfém atomok esetében az F
magspin az egyetlen relevans paraméter, melynek N=2F+1 kiilonb6z6 allapota
lehetséges, igy a kicserélddés szinén leirhato SU(N) szimmetrikus modellekkel

[7].

Kisérleti oldalrol, Nakatsuji €és csoportja [8] vizsgélta a Ba;CuSb,0Oy vegyiiletet,
ahol a magneses réz ionok méhsejtracsban rendezddnek. Az alacsony energiés
modellben a Cu®" ionok e, palydjan talalhato lyuk spin és palya szabadsagi fokkal
is rendelkezik. Rontgenszorasi kisérletek alapjdn nincs jele Jahn-Teller
torzuldsnak, mely a palya szabadsagi fokok rendezddésére utalna. Ezen kiviil a
magneses szuszceptibilitdis sem mutat magneses rendezOdésre utald jeleket.
Mindezek alapjan feltételezhetd, hogy valamilyen spin-péalya folyadék allapot
valdsul meg a Ba;CuSb,0Oy anyagban.

Ezen eredmények alapjan varidcios Gutzwiller projekcios kozelitésben vizsgaltam
az SU(4) szimmetrikus Heisenberg modellt, abban a reményben, hogy ez az
egyszerisitett modell is képes visszaadni a kisérletekben megfigyelt folyadék
viselkedést.

SU(N) rendszerek esetén a Gutzwiller projekcids kozelités lényege a lokalis
allapotok, vagyis szinek fermionikus reprezentacidja. A fermion képben a
kicserélddési operator negyedrendli. A Gutzwiller projekcid esetén egy szabad
fermion modellbdl indulunk ki, melynek 1/N betoltésli Fermi-tenger
alapéllapotabol csak azokat a fermion konfigurdciokat vessziik figyelembe, ahol
szigortian egy fermion taldlhatd racshelyenként, azaz kiprojicidljuk a tobbszoros
betoltésti konfiguraciokat. A szabad fermion modell megfeleld véalasztasaval az
igy kapott varidcios allapot jol jellemzi az alapallapotot. Az egyes projicialt
allapotok jellemezhetdek a szabad fermionikus modellben az egyes plakettek
koriiljarasa sordan 0sszeszedett fazissal, masnéven fluxussal. A fluxus konfiguracio
¢s a projekcid utani allapot tulajdonsdgainak kapcsolata jelenleg nem igazéan
feltérképezett, de gyakran a nemtrividlis fluxuskonfiguraciok a projekcié utan
alacsonyabb energiat adnak mint az egységesen 0 fluxusu eset.

Hasonlé modszerekkel vizsgaltam az SU(3) szimmetrikus Heisenberg modellt
méhsejtracson. Ezt a munkdt fOként az irodalomban talalt, kiilonb6zd
modszerekbdl szarmazo ellentmondo eredmények motivaltak.

Az SU(3) és SU(4) modelleken végzett munkam egy egyiittmiikodés része volt,
ahol tobb kiillonbozé numerikus moddszer eredményeit vizsgaltuk a modellek
alapallapoti strukturajat.



Uj tudomanyos eredmények
1.

Haromagu spin-csdvon tanulmanyoztam egy els6- és masodszomszéd Heisenberg,
valamint négy-spin kolcsonhatasokkal frusztralt Hamilton-operatort. A modell
kétdimenzids négyzetrdcson nagyszamu O energids egzakt alapallapottal
rendelkezik [6], azonban paratlan 4gli spin-csdvek esetében a négyzetracson
megadott konstrukcié nem miikddik. Egzakt diagonalizacios (ED) szdmolasokat
végeztem kisméreti csO rendszereken (4,5,6 haromszog), melyek a
varakozéasokkal ellentétben O energias alapallapotok jelenlétét mutattdk. Péaros
hosszll csovek esetén 3 szinglett (S=0), mig paratlan hosszi csovek esetén egy
dublett (S=1/2) alapallapotot talaltam. Ezeket az eredményeket megerdsitették a
Philippe Sindzingre altal nagyobb rendszerekre is elvégzett ED szdmolasok is.

Gyengén csatolt haromszogek hataresetében meghataroztam az alacsony energias
effektiv. Hamilton-operatorokat. Erds haromszogon beliili antiferromagneses
csatolas esetén az alacsony energids modell egy effektiv egydimenziés modell
spin és kiralis szabadsagi fokokkal. Paros hosszlisagu csd esetén megadtam az
alapéllapot szerkezetét ebben a hatdresetben, mely kétszeresen degeneralt és sérti
az eltolasi invarianciat. Ezek az allapotok az eredeti Batista-Trugman pontban is
alapallapotai a cs6 rendszernek.

Péaratlan szamu haromszogbdl 4all6 csovek esetén azonositottam a Batista-
Trugman pontban talalt dublett alapallapotot, mely egy delokalizalt egy-doménfal
allapot. Hasonldan, péaros hosszisagi csovek esetén egy fliggetlen két-doménfal
allapot is alapallapot ebben a pontban. Ezeket az alapallapotokat is megadtam
analitikusan, tovabba varidciés szamoldsokat végeztem az egy-, illetve két-
domanfal allapotok alterén. Melyekbdl kideriilt, hogy a doménfal gerjesztések
gapnélkiiliek a termodinamikai limeszben.

A haromszogon beliili csatolas hangoldsaval harom kiilonb6z6 fazist talaltam. Az
erds antiferroméagneses esetben a mar emlitett spin-kiralis effektiv modell jellemzi
az alacsony energids viselkedést, kétszeresen degeneralt alapallapottal és gappelt
gerjesztésekkel. Erds ferromagneses csatolds esetén a modell leirhato egy effektiv
S=3/2 bilinearis-bikvadratikus modellel, melyben a gerjesztések gapnélkiiliek, és
az alapallapot nem degeneralt. A két hatareset kozott talaltam egy harmadik fazist,
melyben a kolcsonhatds hangoldsdval doménfal parok jelennek meg az
alapallapotban. A spin-kiralis fazis és a koztes fazis kozti atalakulasi pont éppen a
Batista-Trugman pont, ahol dimerizalt és két-doménfal alapéllapotok is jelen
vannak. Ahogy hangoljuk a hdromszogén beliili csatolast a ferroméagneses
hatareset felé, egyre tobb doménfal jelenik meg a rendszerben mig egy elsérendil
fazisatalakuldssal be nem Iépiink az S=3/2 fazisba. [I]



2.

M¢hsejtacson tanulmanyoztam az SU(4) szimmetrikus elsészomszéd Heisenberg-
modellt varidcios Gutzwiller projekcids kozelitésben.

Leprogramoztam egy Monte Carlo algoritmust, mely alkalmas a Gutzwiller
projicialt hullamfliggvények mintavételezésére. Az algoritmusban stlyozott
mintavételezést, és hatékony determindns szamoldasi eljarast alkalmaztam. Ezen
program segitségével szamoltam a projicialt hulldmfiiggvények energidjat és szin-
szin korrelacioit. A legalacsonyabb energiat egy plakettenként m effektiv fluxussal
rendelkez6 projicidlt Fermi-tenger allapot esetén kaptam, melynél Dirac csucsok
jelentek meg a szabad fermion spektrumban negyedes betdltésnél. Ezen esetre
végeztem részletesebb szamoldsokat kiillonb6z0 méretli rendszereken. Azt
talaltam, hogy a szin-szin korreldciok algebrai lecsengést mutatnak.

Ezek a szamolasok mas modszerekkel egybevetve azt mutatjdk, hogy SU(4)
Heisenberg modell alapallapota a kétdimenziés méhsejtracson egy algebrai spin-
palya folyadék allapot [I1].

3.

A méhsejtracson vett els6szomszéd SU(4) szimmetrikus Heisenberg modell
esetén tanulmanyoztam a taldlt folyadék allapot stabilitdsat kiilonb6zo
rendezddésekkel szemben. Ezen vizsgalatok soran valtoztattam a variacios
allapotok eldallitasdhoz hasznalt szabad fermionikus modell paramétereit, és a
projekcid utani allapotok energiait hasonlitottam Ossze. Négy kiilonbozd esetet
vizsgaltam:  SU(4) szimmetriasértd hosszatdva rend, dimerizdcio, lancok
kialakulasa, illetve tetramerizaci6, azaz SU(4) szinglettek kialakulasa. Azt
talaltam, hogy minden esetben a spin-palya folyadék éallapot energidja a legkisebb.

A varidcidos Monte Carlo szdmolasok alapjan rajzoltam egy fazisdiagrammot,
mely szemlélteti a masod €s harmadszomszéd kolcsonhatas hatasat. Ez a vizsgalat
azt mutatta, hogy a spin-palya folyadék allapot véges mésod és harmadszomszéd
csatolas esetén is stabil. A tetramerizaci6 esete megtalalhato [IV]-ben.

4,

Konstrualtam egy SU(4) szimmetrikus Hamilton-operatort a méhsejtracson,
melynek egzakt alapallapotai felirhatdak SU(4) szinglettek direkt szorzataként. Az
elsdszomszéd Heisenberg modell és e kozott a modell kozotti interpolacid soran
sziikségszerlien taladlunk egy fazisatalakulast a spin-pélya folyadék allapotbol a
tetramerizalt 4allapotba. Ezen fézisitalakulast tanulményoztam részlegesen
tetramerizalt  variaciés  Gutzwiller  projicialt  allapotok  energiainak
Osszehasonlitdsdval. Hasonlo szdmolasokat végeztem masodszomszéd Heisenberg
csatolas bekapcsolasa esetén is. Mindkét esetben azt taldltam, hogy a
fazisatalakulds elsdrendli, azonban az 4talakuldas helye erdsen fligg a
rendszermérettdl [IV].



5.

Szintén Gutzwiller projekcids modszerrel vizsgaltam a méhsejtracson az SU(3)
szimmetrikus elsdszomszéd Heisenberg modellt. Kiilonb6z6 rendszerméretekre
(72, 288, 648), ¢és szamos kiilonbozo fluxus konfiguracié esetén végeztem
variacios Monte Carlo szamolasokat. Ezen szamolasok két, az irodalomban mar
kordbban is felvetett lehetdséget mutattak: egy dimerizalt, és egy hexamerizalt
allapotot. Eredményeim alapjan a hexamerizalt allapot energidja egyértelmiien
alacsonyabb, még nagyobb rendszerek esetén is. Ezen kiviil vizsgdltam az
allapotok stabilitasat a folytonos SU(3) szimmetria sériilésével szemben, de azt
talaltam, hogy mindkét eset stabil ezzel a szimmetriasériiléssel szemben [II1].
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