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Bevezetés

A szilird anyagok mignességének  vizsgilatiban az utébbi idében izen
lényeges helyet kapott a nuigneses szerkezetek és mdgneses Fizisdtalakuldsok tanul-
mdnyozisa. A klasszikus mdgneses anyagok. a vas, kobalt, nikkel és ezck dtvozetei
ferromdgnesesck, vagyis olyan anyagok, melyekben az egyes atomok midgneses momen-
tumai paralel bedllisban egymads hatdsit erdsitik. 1932-ben Néel [1] néhiny dtmeneti
fém (krom és mangdn) és dtvozeteik szuszeeptibilitisinak homérséklet-fliggését annak

* Erkezett 1970. febr. 26. Kandidétusi disszertacio



524 SOLYOM J.

a feltevésnek a segitségével magyardzta meg, hogy a kristdlyban két alrdcs van,
melyeken beliil az atomok momentumai paralelen egy irdnyban dlinak, a két alrd-
cson viszont egymdshoz képest antiparalelen, és igy. kikompenzdljdk egymadst.
Neéeltol fiiggetleniil Landau [2] szimmetriamegfontoldsokkal jutott ilyen szerkezet
feltételezésére. Ez a szerkezet kapta az antiferromdgneses elnevezést. Az utdbbi
két évtizedben intenziven .megindult kutatds, els6sorban a neutrondiffrakcios méré-
sek, azegyszer(i két-alrdcsos antiferromdgneses szerkezeténél bonyolultabb szerkezetek
felfedezésére vezetett. A ritka foldfémek esetén példdul nem kollinedris csavarszer-
kezetet, egyes spinelekben pedig hdromszogszerkezetet is észleltek.

A kiilénboz6 tipusi magneses szerkezetek megjelenése a mdgneses momentumok
kozott fellépd kozvetlen vagy kozvetett kolesonhatdsok kovetkezménye. A leg-
lényegesebb ezek kozt a direkt kicserélédés, a Kramers-féle szuperkicserélodés, ill.
a vezetési elektronok dltal kozvetitett kicserélddési kolcsonhatds. A kicserélddési
kolcsonhatds csak a momentumok egymdshoz képesti viszonydt szabja meg, azt,
hogy azok paralelen vagy antiparalelen dlljanak, esetleg bonyolultabb nem kolli-
nedris szerkezetet, pl. hiromszogszerkezetet alkossanak. A médgneses momentumok-
nak a kristdlytani tengelyekhez képesti elhelyezkedését a kicserélddési kolesonhatds-
ndl gyengébb anizotrdpia erék, a spin-pdlya kolesonhatds hatdrozza meg. A homér-
séklet viltozdsival a kiilonbo76 kolesonhatdsok egymidshoz képesti erdssége viltozik,
¢s ennck kovetkeztében az addig stabilis szerkezet instabilissd vdlhat és mds mdgneses
momentum eloszlds johet létre. Magas homérsékleten a termikus energia mdr le-
‘gy6zheti a spincket bedllito kicserélddési kolesonhatdst, a spinek szabaddd vdlnak,
. és minden atomon idébeli dtlagban a momentum zérus. Ezt a fdzist nevezziik para-
midgneses fizisnak.

A kiilonbozé médgneses fizisok kozotti dtalakuldsokat vizsgdlva, ide értve ter-
mészetesen a nem midgneses (paramdgneses) - - mdgneses dtalakuldst is, a kovet-
kezo kérdéscket vethetjiik fel:

1. milyen migneses szerkezetek valdsulhatnak meg és milyen mdgneses fdzis-
dtalakulisok jdtszodhatnak le cgy kristdlyban,

2. melyek azok a kélcsonhatdsok, amelyek a magneses szerkezetet elsésorban
meghatdrozzik, és a hémérséklet viltozisdval hogyan viltozik a kolesonhatdsok
erdssege,

3. hogyan jelentkezik a Fizisdtalakulds a termodinamikai mennyiségekben (a
fajhé, szuszceeptibilitds anomilidja, a mdgnesezettség, rdcsdllando vdltozdsa).

Mindhdrom kérdésksr megvilaszoldsdra folynak elméleti és kisérleti kutatdsok.
Jelen dolgozatban az elsd kérdéssel kivanunk foglalkozni, vagyis azt fogjuk elméleti-
leg vizsgdlni, hogy milyen migneses szerkezet alakulhat ki egy kristdlyban, ill. egy
kisérletileg megfigyelt mdgneses szerkezetnél azt nézziik, hogy milyen esetleges
kozbensé fdzisokon keresztiil johetett Iétre.

Egy adott kristdlyszerkezetnél a lehetséges migneses szerkezetek meghatdrozi-
séra harom ut kindlkozik. Az egyik eljards Luttinger és Tisza [3] nevéhez fiizodik,
késGbb Lyons és Kaplan [4] dltaldnositottdk a mddszert. Az alapgondolat az volt,
hogy feltételezve egy J(f- g) kicserélédési kdlcsonhatdst az f és g rdcspontban iild
spinek kozott, meghatdroztdk, hogy milyen spin-konfigurdcié esetén lesz a Heisen-
berg-modell Hamilton-operdtordbdl molekuldris tér kozelitésben kaphato

== JU(f-8)5,S,. (1)
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madgneses energia minimdlis. Hasonlo eredményeket ad az az eljirds, melyben egy
adott konfigurdciohoz molekuldris tér kozelitésben meghatdrozzdk a Néel-pontot
és feltételezik, hogy az a szerkezet lesz a Néel-pont alatti teljes hdmérséklettarto-
mdnyban stabilis, melyhez a legmagasabb Néel-pont tartozik. Mindkét maédszerrel
tulajdonképpen az alapdllapoti spinkonfigurdciot lehet meghatdrozni a kicserélédési
kolesonhatdsok relativ erésségének fiiggvényében. A spinhullim-elmélet elsé korrek-
ciojanak figyelembevétele [5] egy kis modositdst okoz az igy kapott fazisdiagram-
ban. Ez a két modszer bizonyos felviligositdst ad a mdsodik problémakorre is,
hiszen egy szerkezet megfigyelése esetén visszakovetkeztethetiink a kicserélédési
kolesonhatdsok relativ erdsségére, s6t még elvben az anizotrdpia tagokat is figyelembe
lehet venni (1)-ben.

Egészen mds oldalrdl kozeliti meg a problémdt a midsodrendii fazisdtalakuldsok
Landau-féle elmélete [6]. Ez az elmélet a paramidgneses fdzisbol masodrend(i fdzis-
dtalakuldssal kialakuld madgneses [dzis szerkezetének meghatdrozdsdara alkalmas.
A modszer legnagyobb sikerét a gyenge ferromignesség értelmezésével érte el [7].
Ha a migneses anyagban tobb fizisdtalakulds jitszadik le. akkor itt egy magas
hémérsékleti fidzis szerkezetét kapjuk, szemben az elobbi modszerekkel, melyekben
az alapdllapoti momentum-closzldst Ichetett meghatdrozni. Litni fogjuk, hogy a
Landau-clmélet a tobbi fazisdtalakulds vizsgidlatira is alkalmas, ha az dtalakulisok
mind mdsodrendiiek. Az elobb emlitett modszerckkel szemben megvan az az elénye is
ennck az elméletnek, hogy ninces cgy konkrét Hamilton-operitorhoz és a momen-
tumok szorzatiban négyzetes cnergiakifejezéshez kotve. Ez az elmélet a harmadik
kérdéskorre is ad vilaszt, meghatirozhatd ugyanis a miignesezettség, szuszcepti-
bilitds, fajhé hodmérsékletfiiggése az dtalakuldsi pont kozelében. Itt is az effektiv tér
modszerek egy viltozatdval dllunk szemben ¢s ezért a nyert eredmények csak koze-
1it6 érvényiick. A fizisdtalakuldsi pont kdzvetlen kozelében a termodinamikai visel-
kedést illetéen a kisérletek eltérést mutatnak az elmcélet eredményeitél, a lehetséges
szerkezetekre vonatkozoan viszont nincs olyan pontos mérés, mely eltérést jelezne.

A dolgozatban a Landau-clméletnek a misodrendi fizisdtalakulisok sordn
kialakuld mdgneses szerkezetek szimmetridjira vonatkozo dllitdsaival foglalkozunk.

Az 1. fejezetben a késobbick sordn felhaszndldsra keriild kristdlytani fogalmakat
ismertetjiik, kiilonos tekintettel a kristdlyok osztilyozdsindl el6forduld tércsoportok-
ra és azok irreducibilis dbrdzoldsira.

A 1I. fejezet a mdsodrendii fizisdtalakulisok Landau-féle elméletét ismerteti.
A mdsodrend(i dtalakulisok definidlisa utin meghatdirozzuk a termodinamikai
mennyiségek homérsékletfiiggését az dtalakuldsi pont kozelében, majd leirjuk, hogyan
lehet meghatdrozni egy adott kristdlyszerkezetnél a paramidgneses fizisbol kialakulo
mdgneses szerkezeteket.

A 111. fejezet az elmélet néhiny alkalmazdisdt mutatja be. Meghatdrozzuk néhdny
mangdn alapi 6tvozet Ichetséges migneses szerkezetét, melyek koziil azutdn mdr a
neutrondiffrakcios mérésck credménye alapjan lehet kividlasztani a természetben
megvalosulo szerkezetet. Megvizsgiljuk az FeGe, szerkezetét is. )

A 1V. fejezetben a tobb egymds utdni mdsodrendii fizisdtalakuldssal kialakuld
‘szerkezetek vizsgdlatdra dltaldnositjuk a kordbbi eredményeket. Alkalmazdsképpen
‘MnSO, bonyolult mdgneses szerkezetét vizsgiljuk. ‘ i ;

Az V. fejezetben egy tovdbbi dltalinositisképpen bevezetjik a kvdzi fdzisdt-
alakulds fogalmdt. Itt is egy konkrlt példin, a vivianit szerkezetén mutatjuk be, mit
is értiink ezen.
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Végiil osszefoglaljuk az elmélet alkalmazdsdaval és dltaldnositdsival kapott
eredményeket, valamint a kisérletekkel valo dsszehasonlitds eredményét, és rimuta-
tunk a toviabbi kisérletekre, melyek az elméleti eredmények igazoldsat szolgdlhatnak.

I. Kristalytani alapfogalmak

A csoportelmélet alapjait ismertnek tételezve fel [8], az aldbbiakban roviden
ismertetjiik a tércsoportokat; valamint azok irreducibilis dbrdzoldasainak eldallitasi
maodjadt.

. Tércsoportok és abrdazoldsaik
a) Pontcsoportok

Pontcsoportnak nevezziik a teljes ortogonalis csoport azon diszkrét alcsoportjait.
melyek szogil forgdsbol és inverziobol vagy ezek kombindcigjabdl dllnak. A for-
n :

gdstengelyek és az inverzios centrum gy van clhelyezve, hogy egy pont mindig
viltozatlanul marad. A pontcsoportokat aszerint kiilonboztetjiik meg, hogy hdny
és milyen forgidstengely szerepel benniik. Az elsifaju pontcsoportokban csak forga-
tasos elemek vannak, a misodfajuakban inverzio vagy titkrozés is. Az alibbiakban
felsoroljuk a pontesoportokat, mert az itt bevezetendd jeldlések a tércsoportok
leirdsandl is elofordulnak.

ELSOFAJU PONTCSOPORTOK :

i A Qe .
1. C, (egytengelyli csoport): egy tengely koriili , ~szogl forgdsokat tartalmaz,
1

2. D, (diéderes csoport): egy n-edrendli forgdstengelyt és n erre merdlegesen
elhelyezett kétforgist forgidstengelyt tartalmaz,

3. T (tetracderes csoport): cgy szabilyos tetraédert onmagdba vivé négy har-
madrendii és hiarom masodrendi tengelyt tartalmaz,

4. O (oktaéderes csoport): egy kockit dnmagdba vivo forgdsokat tartalmazza,

5. Y (ikozaéderes csoport): a szabdlyos 6tszogli dodekaédert onmagdba vivd
forgdsokat tartalmazza.

MASODFAJU PONTCSOPORTOK:

1. S,,: egy tengely koriili ~ -szogii forgds utdn a tengelyre merdleges sikra tiik-
¥ n

roziink,

2. C,;: az n értéki forgdstengelyen kiviil egy arra meréleges tiikorsikot is tar-
talmaz,

3. C,,: az n-edrendii forgdstengelyen kiviil n szdm, a tengelyen dtmend titkor-
sikot tartalmaz, a szabdlyos n oldald glla szimmetriaelemeit tartalmazza,

4. D,,: D, szimmetriaclemein kiviil egy az n-edrendii tengelyre merdleges
tiikorsikot tartalmaz, vagyis a szabdlyos n-oldall hasdb szimmetriaclemeit,
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5. Dy D, szimmetriaelemein Kiviil a kétértékii forgdstengelyek szogfelezo-
Jében elhelyezett, az n-edrendii forgdstengelyen dtmend titkdrsikokat tartalmazza,

6. T,: a szabdlyos tetraéder Osszes szimmetriaelemét tartalmazza,

7. Ty,: T szimmetriaclemein kiviil az inverziot tartalmazza,

8. 0, : a kocka 0sszes szimmetriaelemét tartalmazza,

9. Y,: a szabdlyos 6tszogli dodekaéder dsszes szimmetriaelemét tartalmazza.

b) Bravais-racs, kristdlyrendszerek

A késébbickben ideilis kristdlyos anyagban lejitszodd jelenségeket fogunk
vizsgdlni. A kristdlyokat az jellemzi, hogy taldlhatd hirom olyan, nem egy sikban fek-
vO a;, a, és ay vektor (ezeket agy vilasztjuk, hogy az dltaluk kifeszitett paralelepipedon
térfogata minimilis legyen), hogy tetszdleges egész szambol dallo my, my, my, szdim-
hdrmast véve és a kristdlyt a t = nna, - m,a,  nza, vektorral eltolva, annak minden
pontja dnmagdval ekvivalens pontba menjen dt. A t vektorok végpontjai :iltal kife-
szitett rdacsot nevezziik Bravais-rdcsnak. A Bravais-rdcsot dnmagiba vivé forgdsok
és tiikrozések alkotjik a Bravais-rics homogén szimmetriacsoportjit.

Az a,, a,, a, vektorokkal kifeszitett elemi cella dltaldban nem rendelkezik a
Bravais-rdcs szimmetridjival. Mindig Iehet olyan, az elemi cellinil esetleg nagyobb
celldt vdlasztani, mely mar rendelkezik czzel a szimmetridval. Ezt nevezziik Bravais-
cellinak.

A Bravais-rdcs szimmetriacsoportja a pontesoportok valamelyikével egyezik
meg. A pontcsoportok véges alakzatok szimmetridjit irgik le, a Bravais-rics rics-
pontjai pedig az epész teret betoltik. ezért nem felel meg minden pontesoportnak egy
Bravais-racs. Csak 2, 3, 4 ¢és 6 értéki forgistengelyek szerepelhetnek. A t vektorral
egyiitt a —t vektor is ad egy rdcspontot, ezért a Bravais-rics szimmetriacsoportji-
ban az inverzionak szercpelnie kell. Konnyen belithato, hogy egy Bravais-rics
szimmetriacsoportjanak a C, alcsoporttal egyiitt a €, alcsoportot is tartalmaznia
kell n=2 esctén. A pontesoportok koziil csak 7 tesz eleget ezeknek a kikatéseknek:

Sas Cans Dops Dy Dy Dy O, (111

Ezeket nevezziik kristdlyrendszereknek vagy szingonidknak.

Az azonos szingdniihoz tartozé Bravais-ricsok kozott is tehetiink megkiilon-
boztetést. Két Bravais-ricsot azonos tipustimak nevezziik, ha a rdcspont helyének
folytonos deformildsdval egymisba dtvihetok oly modon, hogy kdzben a s;/,immctriq-
csoport ne viltozzék. Tgy 14 tipust lehet megkiildnboztetni, ezeket szokids Bravais-
rdcsként emlegetni. Egy szingdnidn beliil a tipusok abban kiilonboznek, hogy az
a,, a,, a, alapvektorok mds és mis ortogonalitdsi feltételnek tesznek eleget. A fiigge-
lékben adjuk meg a 14 Bravais-rics tipust.

¢) Kristalyosztdlvok és téresoportok

A Bravais-rdcs szimmetridjanak vizsgilatakor elfeledkeztiink az clcmi ccllzit?gn
-az atomok elhelyezkedésérdl és a cstiicspontokat geometriai pnnmkként‘ tekinthettiik.
A fizikai tulajdonsdgok szempontjibol azonban lényeges, hogy az elemi cella h()gyzm
van kitdltve a kiillonbozé atomokkal vagy ulmncso.porlolfkal. Makroszkoplkus
szempontbdl az érdekes, hogy kiildbozo ir;inyokhu(_ viszonyitva I\III)’EI!,HZ atomok
elhelyezkedése. A kristily irdnycsoportjdt azok a forgatdsos és tiikrozéses elemek
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alkotjdk, melyek a kristilyban minden irdnyt 6nmagdval ekvivalens irdnyba visznek
dt. Az irdnycsoport elemeinek benne kell lennidk a Bravais-rics snmme(rmunpml-
jdnak elemei kozott, de nem kell annak minden elemét tartalmaznia és ezért annvi
irdnycsoport lehetséges, ahdny alcsoportot lehet kivdlasztani a7 szingoniibol.
Osszesen 32 irdnycsoportot kapunk, mégpedig

triklin: £, S,. .

manokling Cyl sy s

ortorombos: C,,., Dy, Dy,

tetragondlis s Sgs Daji Cyo Cops Coiie Dy, Dy

romboc¢deres: Cy, S.;. Caiis I)n,. Dy,

hexugotalisy By iPiie €386 Caiss Das-Payss Cags Dips Civs Cii Coid

kobas: FiFe Tho Q40

Romboéderes Bravais-cellindl ugyanazok az irdnycsoportok lehetségesek. mint
hexagondlis Bravais-celldndl, ezért van Litszolag tobb mint 32 irdnycsoport.

A kristdlyokat irdnycsoportjuk szerint osztilyozva az azonos irdnycsoporttal
rendelkezoket egy kristdlyosztilyba tartozoknak nevezziik. A 32 irdnycsoportnak
meglelelden 32 kristilyosztdly 1étezik.

A kristilyok dsszes szimmetriaclemét vizsgdlva ezek kozott szerepelnek a tiszta
transzliciok. tovibbi Ichetséges forpatds, tiikrozés, inverzié vagy ezek valamelyiké-
nek ¢s cgy nem cpész ridesvektorral vald eltoldsnak az egymidsutinja. Ezeket az
elemeket {1, | h;)-vel jeloljiik, ahol 7 tiszta forgatds, tikrdzés, vagy inverzio, f,
pedig v, vektorral valo cltolis. A szimmetriaclemek dsszes lehetséges kombindcio-
jdval ’1() téresoportot Iehet elaiallitani. A lucxnpm( {t., |I1} alaku elemeibdl az
nan\unpml clemeit a7, transzliciok clhagydsival k(1p|ul\ és ezért a tércsoportok
jelolésére a Rristilyos/t nl\ jelét haszndalhatjuk, melyet még egy felsé indexszel Litunk
el. A téresoportok cgy misik fajta jelolésénél azt tiintetik fel, hogy milyen szimmetria-
miveletek fordulnak elé. A téresoportok részletes leirdsa néhdny csoportelméleti
[&] ¢és krisztallogrifiai [9) kényvben megtalilhato.

d) Téresoportok irreducibilis dahrdizolasai

A kristilyt Snmagiiba vivo transzliciok esoportja a téresoportnak egy alesoportja
¢s eloszor ennek az irreducibilis dbrizoldsait nézzik.

A transzlicios csoport Abel-féle csoport, irreducibilis dbrizoldsai egydimen-
ziosak. Az a; vektorral valé eltolis jelentsen @p-vel valo szorzist, vagyis

D ale) = 6. (1.1.2)
D akkor adja a transzlicios alesoport dbrizoldsdt, ha
D' (R} D'{R,Je} = D' {R,+R,le}. (E1.3)
Egy t = nna, b ona, - oga, vektorral valo eltolisndl akkor
D’ {tle} = O} . 032 O3". (I.1.4)

Az dbrdzolds uniter lesz, ha @, = 1, Vilasszuk @;-t 0 = exp (-~ ik;) alakban.
(I. 1.4) alapjin akkor

D{tle} = e~ ahol Kkt = kymy -t kym, -+ kynty (1. 1.5)



MAGNESES SZERKEZVTER €S VAZISATALAK UL ASOK VIZSGALATA 1ANDAU FLMELETE ALAPIAN 529

Az (1. 1.4) és (1. 1.5) egyenleteket k-ra megoldva

3 3
- t
X
koo 2 bin @4 > mb, (1. 1.6)
R i1 )
ahol n; tetszileges epész szam,
a, X a, < a, a,xa,

2z 22

‘

b, = : .
(a,a,a,)

2n : 1 .

(a,a,a,) (a,a,ay)
O; pedig az egységkor egy pontja. A b, vektorokat nevezziik a reciprokrdces alap-
vektorainak. Az egész szamu reciprokrics vektorban kiilonhozé k vektorokat ekvi-
alenseknek nevezziik. A reciprok térben Kiviilaszthatunk egy olvan tartominyt,
mely az ekvivalens k vektorok kéziil csak a legrovidebbet tartalmazza. F7 a tartomany
a Brillouin-zona.

A transzlicios csoport irreducibilis dbrizolisai tehait (I 1.5) alakban adhatok
meg és egy Brillouin-zénabeli k vektorral jellemezhetok. Kivilasztva cgy Kk, vektort
és egy &, figgvényt. mely transzliciondl k, szerint transzformidlodik, hattassuk
d,-re a téresoport forgatdsos elemeit ¢s nézziik az igy kapott D{r, I} &, fiigpve-
nyek transzlicios tulajdonsigait. Ez a fiiggvény a ik, vektor szerint fog transzfor-
madlodni. Tnnen kovetkezik. hogy a téresoport irreducibilis dbridzolisaiban olyan k
vektorok szerint transsformalodo fiiggvények keveredhetnek, melyvek cgymiishol a
kristilyosztily clemeivel eladllithatok. Az ily modon kapott k vektorok adjpik a
téresoport dbrizokisinak csillagdt. A csillag cpy vektordt elég mindig mepadni,
mert a kristalyosztily ismeretéhen a tébbi clGallithato.

Vilasszuk ki a téresoport forgatisos clemeibdl azokat, melyek a kiszemelt k,
vektort énmagiba vagy azzal ckvivalensbe viszik @it Ezek alkotiak ok, vektor
Gy, kis-csoportjit. Tegytik fel. hogy ismerjiik a Kis-csoport irreducibilis dibridzokisait.
Megmutatjuk, hogy akkor ezekbdl a teljes tércsoport irreducibilis dbrizoldsai
hatdrozhatok meg [K].

A k, vektor kis-csoportja tartalmazza a g g8, ... ¢! elemeket. A Kis-cso-
port m irreducibilis dbrizolisdt jelolje T (g!"). az dbrizolis p bizisfiiggvényét
pedig ", A @ figgvényceket is ¢l kellene Litni (A, m) indexszel, ezt azonban itt
most elhagyjuk. Feltevésiink szerint a o™ (¢f") dbrizolis tht™ (¢f") mitrix-
clemeit ismerjiik. Vilasszunk czutdn olyan gf¥ gi. .. g{? téresoportelemeket,
melyek a k, vektorbdl az dbrizolis csillaginak (6bbi ky = ¢k, ky — gi"ky. .k ==
=go{"k, vektordt dllitjik eld. Definidljuk ezutin a

.«p:’m(r) st T(.L':”) "’,‘,"(r) iy "’I,"l(.u{"’)"'r] (|_ |.7)
sl 2
Pl 2,

fiiggvényeket. Allitdsunk az, hogy ezek a figgvények mir a téresoport dbrizolisdnak
bdzisfiiggvényeit alkotjik. N Y
Vizsgdljuk a tércsoport egy tetszileges ¢ elemének hatdsdt a o\ fiiggvényre.
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A k,=g{Pk, vektort a g elem vigye dt k,=g{"k, =gk,-be. Kénnyii beldtni, hogy
akkor a g§V = (g{")"'ggi” elem a Gy, kis-csoportba tartozik, hiszen

gV ke = (g") 'ggl"k, = (g") ' gk, = (") 'k, = Kk, (1.1.8)
Ekkor viszont g —1 g= giPgi"(g{")~" alakban irva
T(g) D" = T(g")T(gs") T(g{”) 1D == T(g") T(g§")dM

A k, vektor szerint transzformdlodd altérben T(g{V)-nak a %™ (g(V) irreducibilis
kis-csoport-dbrdzoldst véve a kapott dbrdzolds legyen 7'%-m,
lel.m) (g‘)‘pl(‘m s T(}l{"’)Tf.f‘,"""(g.(,”)d’i” . T:ﬁl.rrv)(g'()l)) (p:h) (| |())
Az (I. 1.7)-ben megadott @I fiiggvényekben valdban dbrdzolodik a tércsoport.
Konny(i beldtni, hogy ha t®™ jrreducibilis dbrdzolds, akkor a T® ™ gdbrdzolds is
irreducibilis és a tércsoport minden irreducibilis dbrdzoldsa elédllithato ily modon [8].
A Gy kis-csoport irreducibilis dbrdzoldsainak elddllitdsdval itt nem foglalkozunk,
mert ezek mind a 230 tércsoporthoz, azok mindenfajta k vektordhoz megtaldlhatok
Kovaljev [10] kdnyvében. Lényeges megjegyezni, hogy nem kozvetleniil a Kis-ibrd-
zoldsok vannak tablizatba gy(ijtve, hanem az un. sulyozott kis-dbrdzoldsok. A keltd
akkor kiilonbozik egymistol, ha a szimmetriaelemek kozott csavartengely vagy
cstszosik is eléfordul. {vl/i}-val jeldlve egy ilyen elemet és t'¥{v|h}-val az chhez az
elemhez tartozd matrixot, a silyozott dbrdzolds mdtrixdt a kovetkezoképpen defi-
nialjuk
Al = £ SN i (L 1.10)

A sulyozott dbrizolds ismeretében tehdt (1. 1.10) alapjin meghatdrozhatjuk a k
vektor kis-csoportjanak irreducibilis dbrdzoldsait, majd a fent leirt modon a teljes
tércsoport irreducibilis dbrizoldsait is.

I1. A masodrendii fazisatalakuldsok Landau-féle elmélete
1. Az elsi- és mdsodrendii fazisdtalakuldsok jellemzése

A természetben két kiilonbozd termodinamikai fdzis egymdsba torténd dtala-
kuldsa kétféle modon mehet végbe. Az egyik esetben az dtalakuldsi pont a két egyen-
silyban levd fizis termodinamikai potencidlja megegyezik ugyan, de entropidja
kiilonbozd, és ennck kovetkeztében ez a fajta fdzisdtalakulds mindig hoéfelvétellel
vagy héleaddssal (latens hovel) jdr egyiitt. Az ilyen tipusu fdzisdtalakuldst nevezziik
elsérendli fdzisdtalakuldsnak. Az elsérendii fazisdtalakuldsokra jellemzd, hogy a
két koegzisztdlé fazis egymdstol lényegesen kiilonbozé makroszkopikus tulajdon-
sagokkal rendelkezik. Igen gyakran az dtalakulds nem akkor torténik meg, amikor
a két fdzis termodinamikai potencidlja megegyezik, hanem alacsonyabb vagy maga-
sabb homérsékleten, mert egy energiagdt akaddlyozza az dtalakuldst. Ez a hiszterézis
jelensége.

A fdzisdtalakuldsok egy mdsik tipusdndl nemcsak a termodinamikai potencidl,
hanem az entrépia is és minden termodinamikai dllapotjelzd folyamatosan vil-
tozik az atalakulds sordn, de az egyik fdzisban megjelenik valamilyen 1] tulajdonsdg,

8



MAGNESES SZERKEZETEK €S FAZISATALAKULASOK VIZSGALATA LANDAU ELMELETE ALAPJIAN 531

mely a fdzist az el6z616l megkiilonbozteti. Ezeket a fizisdtalakuldsokat nevezziik
mdsodrendii fdzisdtalakulisnak. Ezeknél az dtalakuldsokndl mindig taldlhatd
egy olyan rendparaméternek nevezheté n mennyiség, mely az egyik fdzisban
zérus értéki, a mdsikban zérustdl kiilonbozo, de az dtalakuldsi pontban folytonos
a vdltozds. A két fdzist a rendparaméter értékének nulla vagy nem nulla volta kiilon-
bozteti meg. .

Az elsérendii fazisdtalakuldsok tipikus példdja a folyadék-gdz dtalakulds, az
antiferromdgneses-ferromdgneses dtalakuldsok. Mdsodrendi fizisdtalakulds az 6tve-
zetrendezddések egy része, egyes paramdgneses-mdgneses fizisdtalakuldsok (a mag-
nesezettség vagy alrdcsmidgnesezettség vehetd rendparaméternek), a normél fém-
szupravezetd dtmenet mdgneses tér nélkiili esctben (itt a rendparaméter az energia-
gap) és a hélium szuperfolyékony dllapotba vald dtmenete (rendparaméter a Bose-
kondezdtum mennyisége).

2. A masodrendii fazisdatalakuldsok Landau-féle termodinamikai elmélete

Az elsorendii fazisdtalakulisokra nincs dltalinos elmélet. ezzel szemben a
mdsodrendii fdzisdtalakuldisokra Landaw [11] dolgozott ki egy egységes elméletet,
mely elsé kozelitésben a tapasztalatnak megfelelden irja le a jelenségeket. Az elsd
kozelités Kifejezés itt arra utal, hogy ¢éppen a fizisitalakulisi pont kdzvetlen koze-
Iében az elmélet alkalmazhatosigival problémiik vannak. Erre majd a késébbiekben
visszatériink.,

A Landau-elméletben a dontd 1épés annak a felismerése volt. hogy minden
masodrendi fizisdtalakuldsndl Iétezik egy rendparaméter, mely az egyik fizisban
zérus értékii, a mdsikban pedig kis értékeket vesz fel ¢s igy sorfejtési paraméterként
kezelheté. Az aldbbiakban az cgyszeriibb szohaszndlat kedvéért a paramigneses-
ferromdgneses dtalakulison mutatjuk be az clméletet. de az eredmények a tébbi
dtalakuldsra is igazak a fogalmak megfelelé cseréjével.

Vizsgdljuk egy izotrép ferromigneses rendszer @ termodinamikai potencidljit
mint a p nyomds, a 7 hémérséklet ¢s az M midgnesezettség fligevényét, d(p, T. M)-t.
Feltételezziik, hogy az dtalakulisi pont kozelében, ahol A még kicsi, @ sorba fejthetd
M hatvinyai szerint, vagyis

D(p. T. M) = Dyt AMF BM ... (1. 2.1)

®,, A és B p-nek és T-nek folytonos fiiggvénye. Ezzel a feltevéssel biztositjuk a leg-
cgyszeriibben a termodinamikai potencidl folytonos viltozdisit. A sorfejtésben
csak pdros hatvanyok fordulnak elé, mert a szabad energia invaridns az M — — M
cserével szemben. Nem mdgneses fdzisdtalakuldsokndl, ahol ilyen érvelés nem
haszndlhatd, a stabilitdsi feltételekkel mutathatd meg a piratlan hatvinyok eltiinése.
Kiilsd H mdgneses tér esetén egy — HM tagot kell hozzdirni (1. 2.1) kifejezéshez.

A sorfejtés A és B egyiitthatojardl még nem tudunk semmit. Abbol a feltevésbal
- hatdrozzuk meg dket, hogy egy 7" homérséklet f5lott, a paramdgneses tartomdny-
ban a @ szabadenergia M =0 esetén minimdlis, mig 7, alatt M =0 felel meg &
minimumdnak és M folytonosan véltozik T.-ben. Ezek a kikotések akkor teljesiil-
nek, ha 7, folétt A =>0 és B=0, T, alatt pedig 4-:0 de B=0 és A folytonos fiigg-
vénye T-nek, vagyis T,-ben A(p, T.)=0.
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A legegyszeriibb feltevésnek az kindlkozik, hogy
Ap, T) = a(T--T), a:=0, (1. 2.2)
B-t pedig dllandonak vesszitk az dtalakulds kozelében.

Hatdrozzuk meg a midgnesezettség homérsékletfiiggését 77 alatt midgneses
tér jelenléte nélkil. (11. 2.1) minimalizildsdval

P i
ap = 2AM LABM? -0
G A a Mo Riabiois A
it g oap e D) (1. 2.3)
/" . ,""]'(. anl 'I' (” 24)

A mignesezettséy T, - T négyretgyokével ardanyos.

A szuszeeptibilitist is meghatirozhatjuk, ha a  HAM energiajdrulékot is figye-
lembe vessziik. Ekkor ugyvanis
O R
. B4 5 o ¥ )
BYY, G '
a szuszeeptibilitisra vonatkozd egyenlet pedig

2474 128M2y - | (1. 2.5)

A paramigneses tartoniinyban M0 ¢s gy

| |
/o ARt 2 iy S Sl il H2
SomiDs nedabilaild ‘ g
A szokidsos Curie Weiss-torvény adodik a szuszeeptibilitasea, 1 alate (11 2.3)
felhaszndlisaval kapjuk, hogy

I 1
- Pl =t b g
R bl ke W= e k L

Végil meghatarozhatjuk a tajhd viselkedését a Fizisdtalakulds sordan, (11, 2.3)-t
(11. 2.1)-be behelyettesitve

D, el
¢ - Rl o b
2 I I o
by : (4‘/{ ) o ST st
Ebbol fajho:
(ol ha T L
c ;
i i h gl
! o ”2” ING s (11.2.8)
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. ) - o Bl ; rh ;
A ferromdgneses fdzisban a fajhd 23‘ -vel, egy véges értékkel nagyobb, mint a

paramdgneses fdzisban.

A fent kapott eredmények megegyeznek az eflektiv tér vagy molekuliris tér
kozelitésben kapott eredményekkel. Bizonyos kisérleti eredmények értelmezésére
ez az elmélet valoban elegendd, a fdzisdtalakuldsi pont kdzvetlen kdrnyezetében
viszont a kisérletek ettdl eltérd viselkedést adnak. Ez annak a kovetkezménye,
hogy elfeledkeztiink a tdrgyalis sordn a fluktudciokrdl. melyek igen Iényegessé
vilnak T, kozelében. Ekkor midr nem jogos egy helytdl fiiggetlen A fiiggvénnyel
dolgozni, és M gradiensét tartalmazo tagok is beirandok @ sorfejtésébe. Ginzhurg
[12] vizsgilta az elmélet alkalmazhatosdgi feltételét és azt taldlta, hogy mdgneses
anyagokndl vdrhatéan |T - T,/T.-=107* tartomdnyon beliil lesz jelentds a fluktud-
ciok szerepe. A termodinamikai mennyiségek homérsékletfiigpése egészen mis
lesz, mint amit a fentiek alapjan virunk. Ennck a problémdnak a részleteibe itt
nem megyiink bele, mert tal messzire vezetne. Minket elsdsorban ugyanis a fizis-
dtalakulds sordn bekovetkezd szimmetriaviltozdsok érdekelnek és fel fogjuk téte-
lezni, hogy bar a (I1. 2.1) tipusu sorfejtés 7, kdzvetlen kozelében nem jogos. az ily
modon meghatdrozott, Gj szimmetridval rendelkesd fizis 7, kiszvetlen kdrnyezetében
is ezzel a szimmetridval rendelkezik.

3. A szimmetria valtozasa mdsodrendi fazisdatalakuldsnial

A mdsodrendil fizisitalakulisok Landau-féle elméletében igen fontos volt
annak a felismerése, hogy az dtalakulis sorin a readszer termodinamikai jellem-
z6i ugyan folytonosan viltoznak. de a rendparaméter zérustol kiilonbozd értékével
cgyiitt valamiféle ugridsszer(i viltozis torténik. Migneses fizisitalakulisokndl ez
az ugrdsszerli vidltozds a muigneses szimmetria megviltozdsit jelenti. Az dtvozet-
rendezddésnél is szimmetriaviltozis jon létre, sot dltalinos szohaszndlattal. a szupra-
vezetd ¢s szuperfolyékony dtalakulastis ide értve, mondhatjuk, hogy a rendparaméter
nem zérus értéke egy 0j szimmetridjo fizis jelenlétét mutatjn. Bizonyos elsGrendii
fazisdtalakuldsok is szimmetriaviltozdssal jarnak, mint pl. az antiferromdgneses-
ferromdgneses dlalakulds, Lényeges kiilonbség viszont az, hogy mig az elsérendi
fazisdtalakuldsokndl semmit sem mondhatunk arrdl, hogy cgy adott szimmetriidju
szerkezetbdl az dtalakulds soran milyen szimmetridji szerkezet keletkezik., addig
a masodrendii fazisdtalakuldsokndl a Landau-clmélet segitségével meghatdrozhatjuk,
hogy milyen szimmetridji szerkezetek alakulhatnak ki

A Landau-elméletet Lifsic [13] alkalmazta rendesGdé dtvozetek esetén a ren-
dezett fizis szimmetridjanak meghatdrozdsira. A migneses fdzisdtalakuldsokra
Dzjalosinszkij [14] alkalmazta elGszor az elméletet, részletesen viszont Korvaljer [15]
irta le a modszert.

Az blvozetrendezddésher képest a midgneses Gizisitalakulisokndl lénycges
kiilonbség, hogy a rendparaméter, a mdgnesezetlség vektormennyiség. Ez teszi
Iehetévé nem kollinedris midgneses szerkezetek leiridsdt (pl. csavarszerkezet. gyenge
ferromidgnesesség). Ugyancsak czzel kapesolatos a késGbb tirgyalando kvizi-fizis-
dtalakulds is. _ ST ) ;

A paramdgneses-midgneses fizisitalakulisokat fogjuk \'17.::.guln| Kovaljer nyomn
[15) és azt kivanjuk meghatdrozni, hogy egy adolt szimmetridval rendelkezd para-
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mdgneses kristdlybol a fdzisdtalakulds folytdn T, alatt milyen mdgneses szerkezetek
alakulhatnak Kki.

A kristdly mdgneses szerkezetét egy M(r) siirliségfiiggvénnyel irhatjuk le, mely
az R; rdcspontokban lokalizdlt Mg, momentumok esetén

M(r) = > Mg, d(r—R)
g R;

alakban adhaté meg. Komponensekre kiirva
M(r) = e, M,(r), (I1.3.1)

ahol e, (x=x, v, z) az a irdnyd axidlvektor. A mdgneses momentum axidlvektor
jellege azt jelenti, hogy inverzid esetén a momentum nem valt eldjelet, sikra valo
tiikrozésénél a sikra meréleges komponens viltozatlan marad, mig a sikkal parhu-
zamos komponens eldjelet vilt. Forgatdsokndl viszont kozoséges vektorként visel-
kedik. A legegyszeriibben ezt ugy ldtjuk be, hogyha arra gondolunk, hogy a mag-
neses momentum irdnydra meréleges sikba folyo kéraramtol szairmazhat a momen-
tum.

Jeloljiik G-vel a kristdly tércsoportjat, vagyis azokat a szimmetriamiiveleteket,
melyck a kristalyt dnmagdba viszik dt. Jelolje R az id6tiikrozés miiveletét, R alkal-
mazasakor a rendszerben folyo dramok és igy a mdgneses momentumok is védltsanak
eldjelet. A paramigneses fizisban, ahol nincs az atomokon eredd6 momentum, R
nyilvanvaloan szimmetriamfvelet, és czért a paramdgneses fdzisban a mdgneses
tércsoport G és R direkt szorzata, G® R. T, alatt, a magneses fdzisban R mdr nem
lesz szimmetriamiivelet, és esetleg még cgyéb, a G @ R-ben szerepld mivelet is
hidnyozni fog a mdgneses fdzis szimmetriamiiveletei koziil. A mdgneses fdzis szim-
metriacsoportja mindig G & R alcsoportjaibdl fog kikeriilni.

Az irreducibilis dbrdzolisokra vonatkozo teljességi tétel szerint [8] az M,(r)
fiiggvényeket kifejthetjiik a G R téresoport irreducibilis dbrdzoldsainak bazis-
fiiggvényei szerint:

M,(r) = ¥ ¢, ®:(r) (IL'3:2)
i

Az i index itt 8sszevontan jelenti az abrdzolds csillaganak egy vektordt, a csillagon
beliil egy irreducibilis dbrizoldist és czen tul az dbrdzoldsban a bézisfiiggvény sor-
szamat.

Mivel a mdgneses momentum valds, a nem valds dbrdzoldsoknak a konjugdlt
dbrdzolissal egyiitt kell szerepelniok, mégpedig komplex-konjugdlt egyiitthatokkal.

A G tércsoport irreducibilis dbrdzoldsai ismeretében kdnnyen megkaphatjuk
G& R irreducibilis dbrdzolisait. Mivel az R csoport két elemet tartalmaz, az E
egységelemet és R-ct. czért ennck a csoportnak két egydimenzios dbrdzoldsa van:
E=1, R=1, ill. E=1, R=-1. G minden T dbrdzoldsibdl a G® R csoporthoz
két dbrdzoldst készitettiink, melyek R-rel szemben pdrosok, ill. pdratlanok lesznek.
Jeldlésiik 7. ill. T,. A pdros dbrdzoldsra 7, (h)= T,(Rh) = T(h), a pdratlanra T,(h) =
= —T,(Rh) = T(h). Mivel a midgneses momentum pdratlan az idétiikrozéssel
szemben, a (11. 3.2) sorfejtésben csak a pdratlan dbrdzoldshoz tartozd bdzisfiigg-
vények fordulhatnak el6.

Tovdbbi megszoritdst is tehetiink a (Il. 3.2)-ben eléfordulo dbrdzoldsokra.
Vannak ugyanis olyan dbrdzoldsok, melyek bdzisfiiggvényei nem adnak az atomok
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helyén zérustol kiillonbozé mdgneses siirliséget és igy nem alkalmasak lokalizdlt
momentum leirdsdra. Kovaljev [15] adott egy feltételt az ilyen dbrdzoldsok kisziiré-
sére. Annak meghatdrozdsdra, hogy a tércsoport egy 7% dbrizoldsa leirhat-e
mdgneses momentumot egy B helyvektori A4 atomon, a kovetkez6képpen jirunk el.
Vilasszuk ki a kristdly G pontcsoportjanak /i elemei koziil azokat, melyek a kristdlyt
onmagdba viszik :dt, ha a forgatdsokat az illeté atomon dtmend tengely koriil, a
tikkrozéseket pedig az atomra illeszkedd sikon végezziik el. A /i szimmetriaelemnek
megfelelé miiveletet az Uj koordindtarendszerben /'-nek nevezziik, mely a régi
koordindtarendszerben

h' = B - hBlh) (11. 3.3)

alakban adhatd meg. A A’ szimmetriamiiveletek alkotjik a G’ pontesoportot, mely az
clemi cella kiillonbdz6 atomjaira kiilonbozo lehet. A Korvaljer dltal megadott fel-
tétel azt mondja ki, hogy a 7™ ibrizolis bidzisfiiggvényei akkor adnak zérus
momentumot egy A atom helyén, ha az A atomhoz tartozd G'(A) pontcsoport
elemeire meghatdrozott y'**™(h’) karakterek a

Xy (gy 0 (1. 3.4)
G (A)

egyenletnek tesznek eleget. Az elemi cella minden atomjira meghatirozva a G*
pontcsoportot és a karaktereket. azok az dbrizolisok, melyckre

:J' ;,.(A.mi(h')._ : Z(L.m)(h') - 2 ) (11.3.5)
G Gom

egydltalan nem adnak miigneses szerkezetet ¢és ezért Kihagyhatok a (1. 3.2) sorfej-
tésbal. A tétel bizonyitdsiat és %™ (') meghatirozisinak modjiat a fiipgelék 2. és
3. pontjiban kozoljiik.

Nem midgneses fizisdtalakulisokndl még két feltétel van, mely korkitozza a
(11. 3.2) kifcjtésben celéforduld irreducibilis dbrizolisokat. Az egyik feltétel az. hogy
a sorfejtés ¢; egyiitthatoibol ne Iehessen harmadrendi invaridinst képezni. Litni
fogjuk, hogy a @ szabadenergiit a ¢; cgyiitthatokbaol felépitett invaridns kifejezések-
kel adhatjuk meg ¢s itt azt koveteljiik meg, hogy harmadrendii invaridns ne szerepel-
hessen. mert jelenléte instabilitdshoz vezetne. Magneses fizisitalakulisokndl ez a
feltétel automatikusan kiclégiil, mert az R id6tikrozes figyelembevétele miatt csak
pdrosrendii invaridnsok Iéteznek.

Tovdbbi korlitozdst jelent az a kovetelmény, hogy a [dzisditalakulis sordn
Iétrejovo szerkezet is legyen kristilyszerkezet, vagyis legyen periodikus. Ez az dbri-
zoldsra jellemzd k vektorra jelent megszoritdst, hiszen ez adja meg a transzlicios
tulajdonsdgot. A mdgneses szerkezetnél errdl megint elfeledkezhetiink, hiszen hosszi
hullimhosszi csavarszerkezeteknél éppen a szokdsos értelemben vett periodicitids
szinik meg. Megemlitjiik [8], hogy ha a csavarszerkezetektol eltekintiink, akkor
olyan megszoritdst kapunk, hogy a k=0 vektoron kiviil csak a paramdgneses fizis-
hoz tartozé Brillouin-zona hatdrin fekvd vektorhoz tartozo dbrdzoldsok irhatnak

- le mdgneses szerkezetet. llyenkor a midgneses cella legfeljebb néhdnyszorosa lehet
a kémiai elemi cellinak. A legtobb esetben egy, két vagy hdrom irdnyban dupldzo-
dik meg a cella hosszmérele.

Az alkalmazisokndl, a lehetséges mdgneses szerkezetek meghatdrozdsdndl a
mdgneses cella méretét tobhnyire a méréshdl adottnak vessziik és igy a transzldcids
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tulajdonsdg alapjan ismerjiitk a szerkezet leirdsdhoz sziikséges k vektort. A feladat
a celldn beliil a mdgneses momentum eloszldsdnak meghatdrozdsa lesz.

A fentiek alapjan meghatdrozva, hogy milyen 7% ™ dbrazoldsok szerint transz-
formdlédo @™ (r) fiiggvények fordulhatnak elé M,(r) Kifejtésében, vizsgiljuk
tovabb M(r)-t. (T11. 3.2)-t (I1. 3.1)-be beirva

M(r) = 2 Chi €, D, (). (I1. 3.6)
H“H2

Egy h szimmetriamiiveletet végezve M(r)-en, nemcsak a @, (r) fiiggvények transs-
formadlodnak, hanem az e, axidlvektorok is, mégpedig a V(h) axidlvektor dbrdzolds
szerint. Az e, @, kifejezés tehdt a V() axidlvektor dbrédzolds és a T ™ (/) dbrdzolds
direkt szorzataként transzformalddik. A V@ T ™ direkt szorzat dbrazolds dltaliban
a G csoportnak reducibilis dbrdzoldsa lehet. Elvégezve a kiredukaldst, az e, ®; bizis-
fliggvényekbol W (r) 1'|j' bdzisfiiggvényeket nyerhetiink. melyek segitségével a mag-
neses momentum siiriség

M(r) e ‘_\_,' (lj ‘I’j(r) (Il 37)
J

alakban irhato. A j index itt az irreducibilis dbrdzoldsra jellemzd k és m indexen
és a bdzisfiiggvény sorszdamara jellemzé p indexen Kiviil még egy egyvéb indexel
is jeldthet dsszefoglaléan, mert a kiredukdlds sordn ugyanaz az dbrdzolds (6bbszor
is -eléfordulhat. Ez utébbi ténynek a kvizi-fizisitalakulds tdrgyaldsdndl 1ényeges
szerepe lesz. most azonban elfeledkezhetiink errdl.

A (I1. 3.7) Kifejezést vizsgdlva azt is mondhatjuk, hogy nem a ; fiiggvények
transzformilodnak egy irreducibilis dbrdzolis szerint, hanem a ¢; egyiitthatok,
hiszen M(r) transzformdcioja szempontjibol mindegy, hogy ;-1 vagy ¢;-t transzfor-
maljuk. Ha a Y;-k transzformiciojdt megado egyenlet

T = Z T (I1.3.8)
k
volt, akkor ¢;-k transzformdcioja:

T(e)e; = 3 Tilg) e (11.3.9)

]
k

Ezen elokészités utdn rdatérhetiink eredeti problémdnkra, a fazisitalakulds sordn
kialakuld mdgneses szerkezet meghatdrozdsdra. A gondolatmenet részben hasonlo
lesz a termodinamikai tulajdonsigok vizsgilatindl kovetett gondolatmencthez.
Itt is abbol indulunk ki, hogy rogzitett nyomds és homérséklet esetén a termodina-
mikai rendszer cgyensulyi dllapotiban a szabadenergia minimalis. Ezt azt jelenti.
hogy az M(r) mennyiséget ugy kell megvilasztanunk. hogy @ = d(p, T. M(r))
minimalis legyen. A fizisdtalakuldsi pont kdzelében M(r) kicsi, és feltessziik. hogy
¢ sorbafejthetd M(r) szerint,

D(p. T.M()) = Dy (p. T.0) + & (p. T,M(r) + Dy p, T.M() + ...,
(11.3.10)
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z}hol fb,, ®,, ..., M(r)-ben elsé-, mdsod-, illetve magasabbrendii kifejezések. Ez azt
jelenti, hogy M(r) (11. 3.7) sorfejtésének beirdsdval

d’l(/” Ts M(I‘)) = ch¢l(p9 Tw 'ljj(r))
! _ (IL.3.11)
¢2(l’s T, M(r)) = 2; ¢ "j‘pz(l’- T, y,(r), |//j (r))

i j

Mivel a szabadenergia nem fiigg a koordindtarendszer megvilasztdsdtol, ezek-
nek a kifejezéseknek invaridnsoknak kell lenniék a G csoport tetszdleges transzfor-
mdcioja esetén. @ kifejezésében c-nek csak invaridns kombindcidi szerepelhetnek.
Amint azt mdr kordbban megjegyeztiik, mdgneses esctben nincsenek pdratlan
rendii invaridnsok és igy a szabadenergia meghatdrozdsihoz az dsszes lehetséges
mdsod- és negyedrendii invaridns sziikséges. Az dtalakuldsi pont kozelében a maga-
sabbrendii invaridnsok vdrhatdan kis jarulékot adnak. @-t az aldbbi alakban irhatjuk
fel:

® = &o(p, T)+ 2 A(p, T @+ 2 Bi(p. TV [{V()+ ... (I1.3.12)
!

ahol f{¥(c) és [ (c) a c-kbdl felépitheté misod-és negyedrendii invaridnsok. Minden
irreducibilis abrdzoldshoz egy mdsodrendd invariins tartozik [8]. Negyedrendii
invarians tébb van és kiilonboz6 irreducibilis abrdzolisokhoz tartozo -k is adhat-
nak negyedrendii invaridinst (két mdsodrendii invaridins szorzatdt vessziik).

A T, dtalakuldsi homérsckleten és afolott M(r) =0, vagyis az dss7es ¢; egyiitt-
hato zérus. T, alatt viszont legaldbbis egycs ¢;-k nullitdl kiilonbozo értéket vesznek
fel. Ezek az értékek akkor felelnek meg a szabadenergia minimuminak, ha a para-
mdgneses tartomdnyban az Osszes Ai(p, T) ¢ B;(p, T) cgyiitthato nem negativ,
T alatt viszont valamelyik negativ lesz. Ha az egyik negyedrendi invaridns egyiitt-
hatdjdaval torténne ez meg, akkor 7, alatt egy kis homérséklettartominyban még
c;=0 adnd a szabadenergia maximumidt. majd ugrdsszeriien venne fel néhiny ¢;
nem zérus értéket. llyenkor a mdgneses momentum nem viltozna folytonosan, az
dtalakulds elsérend(i lenne. Ezért mindig feltételezziik, hogy valamelyik A; egyiitt-
hato vélik negativvd T, alatt. Azok a c;-k vesznek fel véges értéket, melyek emellett
az A, mellett dlinak, a tobbi viszont tovibbra is zérus marad, és ezért @ Kkifejezésé-
bél elhagyhatok. Minthogy minden irreducibilis dbrizoldsbol epy mdsodrendii
invarians képezhetd, inekvivalens dbrizoldsokbdl viszont nem képezheté vegyes
mdsodrendi invaridns, az egyes irreducibilis dbrdizolisok kiilon tdrgyalhatok.

Osszefoglalva az elmondottakat, a feladat az, hogy a (I1. 3.5) feltétel és a mag-
neses kristdly transzldcios tulajdonsdga dltal megszabott irreducibilis dbrdzoldsok-
hoz konstrudljuk meg az dsszes mdsod- és negyedrendii invaridnst, majd @ minima-
lizdldsdval hatdrozzuk meg értékiiket. Az igy meghatdrozott c-ket azutin beirva
(I1. 3.7)-be. megkapjuk a mdgneses szerkezetet leird M(r) momentumsiiriiséget.
. Ehhez azonban ismerni kellene a bdzisfiiggvényeket is. Ezek ismerete hidnydban
is meg tudjuk hatdrozni az egyes atomokon a mdgneses momentum irdnydt és
egymdshoz viszonyitott nagysagat. Elészor is c-k ismeretében (1. 3.7) alupje'in kivd-
lasztjuk azokat a szimmetriamiiveleteket, melyek M(r)-t invariansul hagyjak. lgy
megkapjuk a kristdly mdgneses tércsoportjit. Ezutdn a mdgneses momentum tény-

3 Fizikai Folyéirat XVIII/6

15



538 SOLYOM 1.

leges elhelyezkedését ugy hatdrozhatjuk meg, hogy a cella 1. atomjihoz m, (1)
hatdrozatlan egyiitthatokkal

m(l) = m. (e +nm(1)e, 4 m.(1)e, (1. 3.13)

momentumokat rendeliink,” majd a médgneses tércsoport elemeit hattatjuk czekre
.az m(1)-ekre. Megkovetelve. hogy ezek a transzformaciok a mdgneses momentum-
stiriiségnek szimmetriatranszformdcioi legyenek, Osszefliggéseket kapunk az m,(1)-ek
kozott. Ezek az egyenletek szabjik meg a momentumok relativ nagysagat és a
kristdlytani tengelyekhez képesti irinydt.

Réviden szoljunk most még arrdl a kordbban mdr emlitett problémdrdl, hogy
milyen k vektorokkal valosulhat meg migneses szerkezet és mi a csavarszerkezet
kialakulisinak feltétele. A (11. 3.12) sorfejtésben az A,(p, T) egyiitthatok fiiggenek
az dbrizoldshoz tartozd k vektortdl és feltehetGen annak folytonos fiiggvényei.

Véges kristdly esetén a k vektorok valdjaban csak diszkrét értékeket vehetnek
fel, de olyan siriin helyezkednek el a Brillouin-zondn beliil, hogy folytonosnak
tekintjiitk a wiltozist. At k fliggvénycként vizsgdlva olyan k, vektorral alakulhat
ki migneses szerkezet. melynél A; lokdlis minimummal rendelkezik, vagyis A;-1
k, kornyezetében sorbafejtve, a sorfejtésben nincs linedris tag. Ha ugyanis lenne
linedris tag, akkor kicsit miis k érté¢knél mar hamarabb teljesiilhet, hogy 4 negativva
vilik és I]]LLIL‘CHHC cpy madgneses szerkezet. Ha a k,, vektor kis-csoportja ¢, ¢, ¢,

vagy ¢,.. vagyis a csoporthan nincsenck egymidst metszé szimmetriaclemek, akkor

megjelenhet linedris tag, és ezért nem alakul ki dltaldban ilyen szimmetridju vektorok-
kal mdgneses szerkezet. Lz az oka, hogy dltakiban k==0-val vagy a Brillouin-zéna
hatdrin fekvo magas szimmetridju k vektorokkal alakul ki mdgneses szerkezet.
Véletlenszeriien eléfordulhat, hogy cgy a Brillouin-zdna belsejében levé k,, vektornal
van A;-nek minimuma €s ez csavarszerkezet megjelenésére vezet. Az ilyen k,, vektor-
rol azonban semmit sem mondhatunk. Dzjalosinszkij [16] mutatott rd arra, hogy
bizonyos csetekben a szimmetriamegfontolisok segitségével megadhaté a hosszu
hullimhossza csavarszerkezet  Iétrejottének  magyardzata.  Elofordulhat  ugyanis
olyan speciidlis helyzet, hogy egy a Brillouin-zona hatdrin fekvo k, vektor kozelében
A; sorfejtésében megjelenik ugyan egy linciris tag, de igen kicsi egylitthatoval és
ezért A; minimuma cgy a k-t6l kicsit kitlonbozo k vektorndl lesz. Ez egy hosszi
hullimhosszi  csavarszerkezet  kialakuldsit  eredményezi.  Ily mddon  sikeriilt
Dzjalosinszkijnak értelmeznie az MnO., csavarszerkezetét.

I11. A Landau-elm¢let alkalmazisa maigneses szerkezetek meghatirozasira

1. Mangdn-alapti Gtedzetek mdagneses szerkezete

A KFKI Szilirdtestfizikai Laboratériumdban néhdny éve folyd kutatdsi téma
a mangdn-alapu binér és temér otvizetek mdgneses szerkezeteinek és mdgneses
fazisdtalakuldsainak vizsgdlata [17]. A legtobb 6tvizetben a paramdgneses-mdgneses
fazisok kozotti  antiferromdgneses-antiferromdgneses  dtalakulds is  lejdtszodik.
Az utobbiak mdr elsérendii dtalakuldsok és tobbnyire a rdcsallandd ugrdsszeri
vdltozdsdval jarnak egyiitt. A mangdnban levé midsik fémes komponens koncentrdcio-
janak véltoztatdsakor a rdcsdllando vdltozdsdval az dialakuldsi hdmérséklet viltozik.
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A kiilonb6z6 osszetétellii rendezett Stvozeteknél mds és mds mdgneses szerkezet
valdsul meg. Széles hémérséklettartomdnyban és tobb koncentrdciondl mérve
meg lehet hatdrozni a mdgneses fazisdiagramot. A neutrondiffrakcids mérésekkel
egyiitt végzett rontgendiffrakcids és mdgneses mérések lehetdvé tették, hogy egységes
képet kapunk a Mn—Pt rendszerrél. Elsé- és mdsodszomszéd kicserélddési koleson-
hatds feltételezésével az dtalakuldsok is értelmezhetdk voltak, legaldbbis kvalitative.
Ennek a részleteibe itt most nem megyiink be. Az alibb kozolt szdmoldsainkban
ugyanis azt a célt tiztiik magunk ‘elé, hogy a neutrondiffrakcids mérések kiértéke-
lésének el6segitésére meghatdrozzuk a kisérletileg vizsgdlt rendezett fizisokban a
masodrend(i fdzisdtalakuldssal létrejove mdgneses fdzis szerkezetét. Az elsérendi
antiferromdgneses-antiferromdgneses dtalakuldsokra az elmélet mdr nem alkaimaz-
hato és ezért ilyen mdodon a tovdbbi fizisitalakuldisok sordn kialakuld szerkezetekrdl
nem tudunk semmit mondani.

A neutrondiffrakcids mérések kiértékelése ugy torténik, hogy, felvéve lehet-
ségesnek vélt momentumeloszldsokat, kiszamoljak a szordsi hatdskeresztmetszetben
szerepld un. szerkezeti faktorokat, és meghatdrozzik, hogy milyen tipusu reflexiok
Iépnek fel, és mekkora a relativ intenzitisuk, majd ezt osszehasonlitjik a neutron-
diffrakcios képpel. A Landau-féle elmélet abban nyuajthat segitséget, hogy nem vaktd-
ban kell elkezdeni lehetségesnek vélt momentumeloszlisokat keresni, hanem a para-
mdgneses dzis szimmetridjanak ismeretében meghatdirozhatjuk azokat a midgneses
szerkezeteket, melyek az elmélet szerint lehetséges szerkezetek. és csak ezcket kell
osszehasonlitani a kisérlettel. A nem cgész indexii reflexiok megiclenésébél dltaldban
konnyen meghatdrozhatd a mdgneses és kémiai elemi cella viszonya, vagyis a transz-
ldcios szimmetria ¢s ez mdr lénycgesen egyszerdisiti a szamoldst, mert ismeretes,
hogy milyen k vektor szerint transzformilodik transzliciondl a momentumsiiriiség.

Az ilyen tipust szimoldsok toviibbi eldnye. hogy sok esetben a porfelvételbol
a momentumoknak a kristdlytani tengelvekhez viszonyitott irdnya nem hatdrozhatd
meg kisérletileg, a szimmetria-megfontolisok viszont crdsen korkitozzik a lehet-
séges momentumirdnyt és igy az is meghatirozhato.

Az aldbbiakban a mangin ¢s néhdny rendezett mangdn 6tvozet esetén nézziik
meg a lehetséges magneses szerkezeteket.

a) A y mangdn antiferromidagneses szerkezete

A y mangdnban 660 “K-nél migneses fizisdtalakulds jitszodik le, antiferromdg-
neses fazis alakul ki [18]. Ez az dtalakulds valdsziniileg elsérendi, s akkor a szimolds
éppen a mangdn esetén nem alkalmazhato. de az alibbi vizsgdlat dltalinosabb érvé-
nyességii, mint csak a mangdn esete, mivel sok rendezetlen, mangdnalapu 6tvozet is
ugyanolyan kristdlyszerkezetii, mint a tiszta mangdn, vagyis lapcentrdlt kobos
kristdlyszerkezetet alkot. Az itt meghatirozott Iehetséges momentumeloszldsok
kozott kell tehdt keresniink ezen dtvozetek szerkezetét.

A y mangdn lapcentrdlt kébos kristilyszerkezetben kristdlyosodik, tércsoportja
0. A transzldcios szimmetriit az a, =(0, a, a), a,=(a, 0, a) és ay=(a, a, 0) bazis-
vektorok hatdrozzdk meg (a Bravais-cella élhossza 2a). Ezen kiviil 48 forgatdsos és
tiikrézéses szimmetriaclemmel rendelkezik a tércsoport. Kénnyebb hivatkozds ked-
véért a fliggelékben felsoroljuk ezt a 48 clemet.

A csavarszerkezetektdl eltekintve a k = 0-hoz tartozo dbrdzoldsok és a Brillouin-
zéna hatdrdn levé magas szimmetridji k vektorokhoz tartozo dbrdzoldsok jonnek
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540 SOLYOM 3.
szamitdsba a szerkezet leirdsdndl. Ezek a vektorok a kovetkezdk [10]):

| n | n noon
== +- D, = O 0 = ~ o -1 De = & 5
k 2 (b| * bg) [ y Vy a J ’ k 2 (bl "' hg } h.{) [20 ’ 20 £l 2(1] €S

I ! A
kK = 4 (b, +b,) + . (b, +b,) == [li"oq 2”}.

A k=0 esetében a mdgneses cella megegyezik a kémiai elemi cellival és ezért az
ehhez a vektorhoz tartozo dbrdzoldsok csak ferromdgneses szerkezetet irhatnak le.
A tobbi k vektor olyan szerkezetet ad, melyben a migneses cella egy vagy tébb
irdnyban nagyobb, mint a kémiai elemi cella és ezek antiferromdgneses szerkezatet
adhatnak. A neutrondiffrakcios mirésekbdl ismert, hogy mangdn esetén a mdgneses
cella nem haladja meg a Bravais-cella méreteit. A felsorolt k vektorok koziil a k
Ho (b, + b,) vektorhoz tartozo dbrazoldsok rendelkeznek ilyen transzformdcios
tulajdonsdggal és czért a tovabbiakban elég ezzel foglalkoznunk.

A téresoportok irreducibilis dbrizolisait Kovaljev [10] kdnyvében taldljuk meg.

Ak 5 (b, 1 b,) vektorhoz 10 irreducibilis dbrizolds tartozik, az ezekhez tartozo

bazistiiggvényeket kell beirni a mdgneses strliség (11 3.2) Kifejtésébe. Az irreduci-
bilis dbrizokisok Koziil 1, egységibrizolis kivételével a tobbi eleget tesz a (1. 3.5)
feltételnek, vagyis azok nem adnak mdgneses momentumot a mangan atomok helyén.

Allitsuk eld mindenekelétt a k vektor kis-csoportjihoz tartozd dbrdzoldsbol
a téresoport egy dbriazoldsit az (1.1) fejezetben leirt médon. A kis-csoport elemei:
Ny oy, Byl és by, és czeknek az elemeknek a szorzatai, dsszesen 16 elem. A /i,
és hy clem a Kk, == (O. 0, :] vektort a k, = ((). Z § ()].ille(vc k, [Z i 0) vektorba
viszi dt, a tobbi szimmetriamivelet pedig ezeket a vektorokat egymasba viszi, tehat
a téresoport dbrizoldsdnak csillaga ezt a hdrom vektort tartalmazza.

A kis-csoport egységdbrazolisinak ¢, bizistiiggvényébal elddllitjuk a

b, T(h)d, . ¢y == T(hy)b, (11 1.1)
fiiggvényeket és ezek alkotjak a téresoport dbrdzoldsinak bdzisdt. Transzlacios
b, b, il Dy a k. Kk, il k, vektor szerint transzformalédik.

Az e.. e, e cgység axidlvektorokkal megszorozva ezeket a @ fiiggvényeket,
kilenc fiiggvényt kapunk, melyen a téresoport mar reducibilisen dbrdzolodik. A ki-
redukilds sordin egy hdrom- ¢és egy hatdimenzios dbrizoldst kapunk, melyek a kis-
csoport 1, és 1, dbrdzolisainak kiterjesztésével kaphatok, vagyis

1@V = tbty, TOQY = T4 TY,

ahol V az axidlvektor dbrdzolds. A kisdbrdzoldsok és a @, és @, bazisfiiggvényeket
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definidld (I11. 1.1) Osszefiiggés ismeretében a tércsoport dbrdzoldsdnak matrixai
(I. 1.9) alapjan:

1 0 0 1 0 0 -1 0 0

T®Hh)=10 1 0 T (hy) = 0-1 0 T®(hy) - 0 1 o0
0 0 1 0 0 1 ‘ 0 0-1
1 0 0 0 0 1 0 1 0

TGy =101 o] 7®wmy)=|1 0 0 oWy =0 0
0 0-1 0 1 0 I 0 0
~1 0 0 I 0 0

T(s)(hlfi) = 0 0 I T‘n)(h25) Geoid 0 ] 0
0-1 0 0 0 |1

(1. 1.2)
1 0000 O [ 0 0 0 0 0
01 0000 0-1 0 0 0 0
, o o1 00 0 6 0.1 0 0 0

(9) - (1) -

M =10 60100 " ™=l 0 01 0 o0
0000 1 Of 0 0 0 0-1 0
00000 I 0 0 0 0 0 -1
1 0 0 0 0 O 1 0 0 0 0 0

01 0 0 0 0 01 0 0 0 0
0 0-1 0 0 0 001 0 0 0
) LA ()
TU) =1 6 o0 0-1 0 of " ®W=1 49 0 0-1 0 0
00 0 0 1 0 0 0 0 0-1 0
00 0 0 0-1 0O 0 0 0 0 I
(111 1.3)
000010 001 00 0
0000 0 I 000100
PR T . 0000T1 0

TU) =10 1 0000 T W=1o000 01
s T G B R {0 00 00
0001 00 o 1o o

61070700 10N O 0090
1 0 0 0 0 O 01 0000
00 0 0 0-—1]) .. 001000
T =| o 0 0 0-1 ol T¥=15 001 00
0 0 0=t 0 00 B B D Bl
o 0L e 0000 O I
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A tobbi szimmetriaelemhez tartozo matrix ezekbdl szorzdssal meghatdrozhato.
A kiredukdlds sordn az 1j bdzisfiiggvényeket is megkaphatjuk. Konnyi beldtni,
hogy a fenti transzformdcios tulajdonsdgoknak az aldbbi bézisfiiggvények tesznek
eleget; a hdromdimenziés dbrdzoldsndl '

Vi =, @ Y =, @y, PP e, @y, (1. 1.4)
a hatdimenzios dbrdzoldsnal pedig
L S T TN \
(111 1.5)

(8) __. 8y L. %) _.
""4 = e.\' d)').‘ ﬁ- e ey (D:h ] b o ez d)ﬁ'

Megjegyezziik, hogy a Kovaljev kdnyvben szerepld t, mdtrix kiterjesztésével mds
matrixalakot kapndnk, mely a

“l’; o (e,t "‘ ie)') d)l ‘!’; 5 (e-" i ie") (pl
“"’l - (e: ‘{' ier) d)'.: “"; e (e: o ie‘) d)“‘. (l” ' (’)
W, = (e, i) @y Wy = (e, ie,) Py

bazisnak felelne meg. A kettot egy unitér transzformdcio koti ossze. Azért hasz-
ndltuk a fenti bdzist, mert igy kozvetleniil ldtszik az dbrdzoldsi mdtrixok valds volta.
(11. 2.7) alapjdn a mdgnesezettség igy irhatd:

) G
M) = 2 e+ D e . (1L 1.7)
=1 =1

A kovetkezd lépésként az ezekbdl az egyiitthatdkbol felépithetd madsodrendii
és negyedrendii invaridnsokat kell meghatdiroznunk, feltételezve, hogy ezutdn nem
a  fiiggvényeket, hanem a ¢ egyiitthatokat tekintjiik transzformdlandé mennyisé-
geknek. A c-k transzformiciojdat megadé mdtrixok a fent megadott mdtrixok transz-
ponaltjai.

A két irreducibilis dbrdzoldst egymdstol fiiggetleniil vizsgdlhatjuk, mert vegyes
mdsodrend{i invariins nem képezhetd beldlitk. Nézziik el6szor a 1y dbrdzoldst.
Mdsodrendii invaridns csak egy van, mégpedig (¢{*)? 4 (c§)% + (¢§¥)% Negyedrendii
invaridnst kettét készithetiink :

[((,::n‘)‘.! i (»r,;:n)‘.: i ((.:():h)‘.:l':. ((.;3))-1 4 ((.és))vl iy ((.:t‘:l))tl_ ("| |.8)
Az invaridnsok megkeresésének egy csoportelméleti modja megtaldlhato (8]-
ban. A hatdimenzids dbrdzolis vizsgdlatindl egy ennél egyszeriibb maddszert muta-
tunk majd be.
A szabadenergia kifejezése (11. 2.12) alapjan igy irandd:
@ = (pn 4l A I((.=!l))'-’ o ((.éﬂ))‘: Ji ((,:::I))L’.] -+
4B [((.{:n)'.' 1 (('1‘3'"): i (C:(;:”)2]2 I-

By [(ePY 4 (ef) -+ (e82)] + .. (TIT. 1.9)
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A szabadenergia kifejezését minimalizdlva 4 <0, B,>0, B,>0 feltételek esetén, a
kovetkezd megolddsokat kapjuk (elhagyva az dbrdzoldsra jellemzd felsé indexet):

l. e/#0, ¢;=0¢;=0 vagy
¢y #0, ¢;=¢c;=0 vagy
Ca 05 0 =6=10
2. =340, =0 vagy (111, 1.10)
ci=c3#0, ¢, =0 vagy
Geci 40, =0

3. ci=ei=e320.

s

Ez I'ényegében hdrom kiilonbozo tipusit megolddst jelent. Az elsé tipusnal
M(r) = ;P vagy M(r) == c, P vagy M(r) = ¢, . (1L 1.11)

(I11. 1.4) beirdsdval kapjuk. hogy ezck z. x, ill. '}V irdnyG migneses momentumi
szerkezetet adnak. A @, fiiggvény transzlicios tulajdonsdgdabol az is kovetkezik,
hogy az (x, y) sikban a momentumok paralelck. a z irdnyban viszont a Bravais-
cella félmagassdgdban levé atomokon a momentum antiparalelen dll. Az z irdnya
momentumu szerkezetet mutatja az la dbra. A koébos szimmetria miatt ilyen szer-
kezet az x és v irdnyban is kialakulhat. Ezeket irja le a ¢, és ;P momentumsii-
riiség. A mdgneses kristdly szimmetriamiveletei a kovetkezok: hy, Rhy, Rhy. hy,
Rhyy, hyy és ezek szorzatai. A mdgneses elemi cella alapvektorai az dbrdn ldthatok.
Az egyik tengely kitiintetett volta miatt, a spin-racs kolesonhatds kovetkeztében, a
a cella deformdlddhat a szimmetria tovibbi csokkenése nélkiil és tetragonadlissd
vdlhat. A momentumok a tetragonilis tengely irdnydban fekszenck.

A mdsodik megoldds-tipusnil vilasszuk ki a ¢=c,= ;0. ¢, =0 esctet. Az en-
nek megfelelé momentumsiiriiség

M(r) = co W™ 1 ey oo c(e, @, 1 e dy). (1. 1.12)

Ez az (x,y) sikban fekvd momentumot ir le. A transzlicios tulajdonsdg miatt
(P, a (O, 2 2 0] , &, pedig a ( ;O 0] vektor szerint transzformadlodik) x irdnyban
- a a

a-val torténd eltoldsndl az x komponensek elGjelet viltanak, y irdnyban haladva
pedig az y komponensek vdltanak eldjelet. Ezt a szerkezetet mutatja az 1b dbra.
Ebben a tipusban a tébbi kombindcio is hasonlo szerkezetet ad, mindig lapitlo
irdnydban mutatnak a momentumok. A magneses cella egybeesik a Bravais-celldval.
Végiil a harmadik tipusndl nézziik a ¢, —c,=c;=c#0 esetet. A mdgneses

momentum sliriisége
M(r) = c(e. P e, Py e Dy). (I 1.13)

Ebbdl olyan nem-kollinedris szerkezetet kapunk, melyben a momentum a térdtlok

irdnydba mutat. Az elemi celldban taldlhaté négy kiilonboz6 atomon a momentumok
[Uag, [TT1), [TUT], il [ITT) irdnytak (1. lc dbrdt).
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.

A hatdimenziés T dbrdzoldshoz tartozo szerkezetek vizsgdlatdndl is elsd
feladatunk a mdsod- és negyedrend(i invaridnsok meghatdrozdsa. A mdsodrendi
invaridns itt ¢f -+ c3+c+ cf+ ¢+ cj. A negyedrendii invaridnsok meghatdrozdsdra
az aldbbi mddszert alkalmaztuk: a ¢; egyiitthatokbdl elddllitottunk egy tetszSleges
negyedrendii kombindciot, példdul cic,cs-t és megnéztiik, hogy a tércsoport elemei
mibe viszik dt ezt a kifejezést. Ha egy szimmetriaclem hatdsdra (ij kombindcié jelent
meg, akkor ezt hozzdadtuk a kifejezéshez és az igy bovitett kifejezésre alkalmaztuk a

e

1. @bra. Lapcentralt kobos kristalyban a k= (0, 0) vektorhoz tartozo
megengedett magneses szerkezetek'
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s7immetriaelemeket, amig olyan negyedrendii tagok 8sszegébdl 4ll6 kifejezést nem
kaptunk, mely mdr invaridns volt minden szimmetriam{velettel szemben. Ezutdn
vettiink egy eddig nem szerepelt mdsik negyedrendii kifejezést és ezzel is megismétel-
tik a fenti eljdrdst. Az 6sszes negyedrendii kifejezésen végigmenve igy, megkapjuk
az Osszes negyedrend(i invaridnst. A jelen példdban az igy kapott invaridnsok, alkal-
mas linearkombindcidkban, a kovetkezdk:

(AE+S+G+Aa+E+), (-4 +cE—ch)?
Adirad+adrad+d+el. Adtrdddal. (TML1.14)

A (111, 1.3)-ban felirt mdtrixok megengednének egyéb invaridnsokat is, pl. cjc,+
+ e + Aeg + ey 4 ey + cey-t, a transzldcioval szemben viszont ez a kifejezés
nem lenne invaridns. Beirva az invaridnsokat a (I1. 2.12) kifejezésbe, a minimalizdlds
utdn megkapjuk -k értékeit. Az sszes lehetséges szerkezet meghatdrozdsa helyett
néhdny tipikus példdt mutatunk be.

A legegyszeriibb megolddstipus az, melynél csak az cgyik ¢ vesz fel zérustol
kiilonbozo értéket. Pl ¢, » 0 csetben M(r)d - ¢ye.P,. Az (v, z) sikban a momentumok
paralelek. Az v irdnyban haladva czek a ferromigneses sikok antiferromdgnesesen
csatolodnak (1. 1d dbrdt).

Egy musik szerkezettipust kapunk abbol a megoldisbol. ha ¢, =¢; = ¢ 40,
Cy=cy=c¢y=c¢g=0. A momentumok ‘most is cgyforma nagysigiak lesznek, de a
szerkezet nem kollinedris. Az le dbrin mutatjuk be ezt a szerkezetet.

Végiil olyan szerkezetek is Iehetségesek, melyeckben nem minden mangin atom
momentuma azonos nagysiaga. sét az is lehetséges. hogy egyes mangin atomokon
nincs iranyitott momentum. Ploa ¢, = e, ey ey ey e o ¢ 0 esetben

M(r) = cle (D D)4 e (D, D) be (P, DY) (HE 1.15)

Az ennek megfeleld, az If dbrin bemutatott szerkezet olyan, hogy a négy mangdn
atom momentuma rendre az [111], [00T], [0TO] ¢s [TOO] irdnyba mutat. Az oldalla-
pokon levé atomok momentumai cgyenldk és ¢ppen kikompenziljik a csucson levé
atom momentumadt.

Ily médon meghatirozhatjuk mindazokat az antiferromdgneses szerkezeteket,
melyek lapcentrilt kobos kristdlyban kialakulhatnak, ha a migneses cella mérete
nem haladja meg a Bravais-celliét. A kisérletek [18] arra utalnak, hogy a y-mangdn
madgneses szerkezete ezek koziil az la dbrin bemutatott szerkezetnek felel meg.
Az o —y fdzisdtalakulds miatt a mérések bizonytalanok.

b) A4 Mn,Pt és MnyRh mdgneses szerkezete

Mn,Rh rendezett 6tvézetben Kouvel és Kasper [19] neutrondifirakcios mérései
nem kollinedris antiferromdgneses szerkezet jelenlétét mutatuik. Mng Pt vizsgdlatakor
Sidhu és munkatirsai [20] két egymdsutdni fizisitalakuldst és két kiillonbozé anti-
. ferromdgneses fdzis fellépését észlelték, de nem irtik le pontosan a két szerkezetet.
Ez a koriilmény tette indokolttd a Mny(Pt, Rh) 6tvozetrendszerben lejatszodo fizis-
dtalakuldsok tovidbbi kisérleti vizsgdlatdt [21]. A neutrondiffrakcios mérések kiér-
tékelésének megkonnyitésére meghatdroztuk azokat a mdgneses szerkezeteket, me-
lyek mdsodrendii fizisdtalakuldssal létrejohetnek.
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Nem vizsgiljuk az 6sszes lehetéséget, hanem csak azokat, melyek a kisérletbol
ismert transzldcids tulajdonsdgoknak eleget tesznek. A mérések szerint Mn,Rh ban
a madgneses elemi cella egybeesik a kémiai elemi celldval, MnyPt-ben pedig a szuper-
reflexiok fellépése egy irdnyban dupldzodott mdgneses cellara utal.

A rendezett MnyPt és MngRh CuzAu tipusi kobos kristdlyszerkezettel rendel-
kezik, tércsoportja O} (Pm 3m). A Pt, ill. Rh atomok egy kocka csicspontjain
helyezkednek el. a Mn atomok pedig a lapkdzepeken.

A fent emlitett transzldcids tulajdonsdgokbdl kovetkezik, hogy a mdgneses

momentum shriiségének (1. 3.2) kifejtésében csak a k —=0-hoz és a k == _ b,

- (0‘ 0, 5 ]-hoz tartozo dbrizolasok bdzisfiiggvényeit kell figyelembe venni.
a

Vizsgiljuk eloszor a k=0 esetet. Az O} tércsoportban a k=0 vektorhoz 10
dbrizolds tartozik [10]. ezek koziil azonban csak a t, egydimenzids és 1, kétdimen-
zi0s dbrdzolds ir le mdgneses momentumot a mangdn atomok helyén, a csticson
levé Rh vagy Pt atomok esetleges momentumdt csak 1, irhatja le. A 1, irreducibilis
dbrdzolds badzisfiggvényét @ -gyel jeldlve az axidlvektorokkal szorzott \, =e ®,.
Y, - e, @, és Py == e, hidrmas egy irreducibilis dbrizolds bdzisfiiggvényeit adja.
mégpedig a t, dbrizoldsét. (11, 3.7) alapjdn felirva M(r)-t ezekkel a fiiggvényekkel,
meghatirozhatjuk & midsod- és negyedrendii invaridnsokat, melyek:

einkicdnbo el owlepb el ) L e (111, 1.16)

Ezek az invaridnsok azonosak a (1. 1.8)-ban kapott invariinsokkal és ezért a mini-
malizdlds credményeképpen a (HIE. 1.10)-ben felsorolt megolddstipusokat kapjuk.
Az elsh tipusbol a ¢, = 0 esetet véve M(r) = ced, ferromdgneses szerkezetet ir le =
irdinyt momentummal. Az Rh atomokon is lehet irdnyi-

¥ tott momentum. Ez a szerkezet lithaté a 2. dbrin. Az

L i chhez o megoldistipushoz tartozd masik két esetben .
l'v o dlletve v irdnyt momentummal kaptunk ferromdgneses

-~

Nes,

! i szerkezelet.

i l ! A miisodik megolddstipusndl is (pl. ¢;=¢,=c~0)
ferromagneses  szerkezetet  kapunk, de a momentumok
; ¢ ittnem az ¢lek, hanem a lapdtldk irdnydba mutatnak.
! A harmadik megolddstipus pedig az [I11] irdnyd mo-
l i mentummal rendelkezé ferromdgneses szerkezetet irhat
le. Ezekben az esetekben is Iehet irdnyitott momentum
S S e bl uz'Rh atomokon, mégpgdig az Mn’ qlmnok' momen'tl!-
talu lehotsduod lektonstbrivses maval paralel vagy antiparalel bedlldsban és azokétol

werkezete. A momentum  Klonbozd nagysagi momentummal.

o——o

\
e

[100]. [110] vagy [111] irdnyi A 1, dbrizolist vizsgdlva a két bazisfiiggvényt je-
Iehet 6ljiik @M és dfM-nek. Az egység axidlvektorokkal

szorozva a kapott hat fliggvényen a tércsoport reducibi-
lisen dabrdazolddik, kiredukdldssal a t, és 1, abrizoldsokat kapjuk. Konnyen bFlzilhzll‘(S.
hogy az ezekhez az dbrizoldsokhoz tartozo hdzisltiggvények a kovetkezdk: a rt,
dbrazolishoz i
‘l’:h B2 C_‘(d){:h P (l’..'.'“). ‘I"'!h ] er(“z d,:.n f d)-_(!'")‘
YA = e (e PP - £ DY) . (LI 1.17)
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a 1, dbrdzolishoz pedig
‘l’:m 8 e.‘(d)rll +- l(:2 (p:l::l)). ‘I"EM . ey(ﬂz d,::l) i ('):(:3))
PP == e (e P L PP, (I 1.18)
. 2n SRR o i
ahol ¢ = exp i N A transzformdcids mitrixok alakjabol leolvashato a @ fiigg-
vénynek az Mn atomok helyén felvett relativ értéke is. 1. 2. ill. 3-mal jeldlve

11 | | | Py ;
a (0, EEINCE 0, L ill. REE 0. helyeken Gil6 Mn atomokat, azt kapjuk,
hogy
(p;m(l) i d’::“. "”:")(2) e B d)::“. d,::l)(3) - “‘.' ‘h:;il(')‘
S (1) = e d{M(1), PP (2= (1), PMQA) = LM (I 1.19)
Ezeket beirva (111, 1.7) és (I 1.18) kifejezesébe
P = 0. PYQ2) = e @ (1), PU(3) o e pP(D),
Y1) = e, @ (D), P2) 00 WD) e, e (1),
AN == de, PP (D), PM(2) e, dP(1), d(3) - 00 (HHTL 1.20)
illetve a 1, dbrdzoldsdhoz tartozo bizisfiiggyvényekndl
YO = 26, 0(), W) e B W) - e bR,
Y1) = —e (1), Pi(2) = 2e,dM(1). PP(B) = e, D),
WD e B WP R) e b W) 2e,d(1),
(1121
Mindkét dbrazokisndl a misod- és negyedrendit invariinsok megegycznek a
(LHE. 1.16), i1, (TH. 1.8)-ban felsoroltakkal és ezért a minimalizdlas utdn a (11, 1.10)
megolddstipusokat kapjuk. Eldszor a 1, dbrizolishoz tartozo (I 1.20) bizis-
fiigevényekkel leirt szerkezetet nézziik. Rogton megemlitjilk, hogy a rodium atomok
helyére a (11. 3.4) Kovaljev-féle feltétel teljesil ¢s azért ezeken az atomokon mdgneses
momentum nincs. Az elsd tipusu megolddsndl a ¢, - 0 esetet véve (HI 1.20)-bol
ldthatéan az alap- ¢s fedSlapon levd Mn atom momentuma zérus, az oldallapokon
levé Mn atomok momentumai pedig kikompenziljik egymist.  Ez a szerkezet
lathato a 3a abran. A mdasodik megoldastipushol a ¢, = ¢, = ¢ 0 esetet mutatja a
3b dbra. 1t M(1) ~ —e,, M(2)~e, és M(3)~ --e, e, Végiil a harmadik megol-

ddstipusndl olyan hdromszogszerkezetet kapunk, melyben a momentumok a lapiit-
16k irdnydban fekszenck (1. a 3¢ dbrdt). Az egyes atomokon levé momentumok:

M(I)“' _c_\-'*'e:' M(z)”"ex”'e:~ M(“) '>e.\'+'e)"

A 1, dbrdzoldshoz tartozd (111 1.21) bdzisfiiggvényck scgitségével is megnéz-
hetjiikk a hdrom tipusit megolddshoz tartozé miigneses szerkezeteket. Ezek a szerke-
zetek ldthatok a 4. dbrdn. Itt is adodik egy hdromszog szerkezet, de azzal a kiilinb-
séggel a 3c dbrdn mutatott szerkezethez képest, hogy a momentumok itt az (111)
sikon beliil a [2TT], [T2T] és [TT2] irdnyba mutatnak.
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gneses szerkezetek

4. abra. Cu,Au tipusu kristalyban
a r, abrazolasihoz tartozé antiferromd

3. dbra. Cu,Au tipusu kristalyban
a r, abrazolasihoz tartozd antiferromdagneses szerkezetek
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Egy dologrol elfeledkeztiink az el6zéekben, pedig ez egyes esetekben igen lénye-
ges lehet. Arrdl ugyanis, hogy a 7; dbrdzolds kétszer szerepelt, elszor a t,, mdsodszor
a 1y dbrdzolds bdzisfiiggvényeinek és az axidlvektoroknak osszeszorzdasdbdl kapott
fliggvények kiredukdldsdndl. A két esetet kiilon vizsgdltuk és igy kaptunk ferro-,
ill. antiferromédgneses szerkezeteket. Valdjaban azonban a kétszer fellépd 1, dbrd-
zoldst egyiittesen kellett volna vizsgdlni, figyelembe véve, hogy a két esethez taitozo
¢ egyiitthatokbol vegyes mdsod-, ill. negyedrendii invaridnsok is elédllithatok.
A lehetséges szerkezetek szempontjdabdl ez azt jelenti, hogy a t, dbrdzoldsbol nem
tisztan ferro-, ill. antiferromadgneses szerkezetet kapunk, hanem mindig megjelenik
a ferromdgneses szerkezetre rarakodva az ugyanolyan tipusti megolddshoz tartozd
antiferromdgneses szerkezet is és forditva. A 4c abrdn lithatd antiferromdgneses
szerkezettel kapcsolatban pl. ez azt jelenti, hogy az (111) sikban fekvd komponensek-
kel egyiitt megjelenhet [111] irdnyd ferromdgneses komponens is. Az ily modon
jarulékosan megjelenéd komponens vdrhatoan kis amplitiaddoju. mert jelenléte an-
izotropia erékkel kapcsolatos [21].

Ha az egyes komponensck nagysdgrendi viszonyairdl nem akarunk semmit
mondani, és csak a kristdly mdgneses szimmeltridja érdekel. akkor elég minden dbrd-
zoldst csak egyszer vizsgdlni. Ebben az csctben azonban nem alkalmazhaté a mo-
mentum slrliség meghatdrozdsdra a fenti modszer., hanem a (11 3) fejezet végén
leirtak szerint kell eljarnunk.

Mn,Rh mdgneses szerkezete a neutrondiffrakcios mérések szerint a de dbrdn
bemutatott szerkezet. A fent emlitett megfontolisok szerint a mdgneses szimmetria
megengedné, hogy [I11] irdnyt eredé momentum jelenjen meg, a szuszeeptibilitds-
mérések szerint viszont nincs kimutathatdé nagysigd eredé momentum. Megemlit-

('4/:4_;_5 e 1 :i W
th TRt

a) b) ¢)

5. dbra. Cu,Au tipust kristalyban egy irdnyban dupldzott cellival kialakuld
antiferromagnescs szerkezetek

jiik, hogy MnyPt-ben is taldltak hasonlo hdromszdgszerkezetet, ez azonban elso-
rend(i fazisdtalakuldssal jon létre. , ' '

Mn,Pt-ben a paramdgneses fizisbol mdsodrendii fazisdtalakuldssal kialakulo
mdgneses szerkezetben a mdgneses cella mérete egy ir.zinyban nagyobb, mint a kényal
elemi cella. Anélkiil, hogy a szdmolds részleteibe itt belemennénk, megjegyezziik,
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hogy a lehetséges mdgneses szerkezetnek két lényeges vondsa van. Az egyik az,
hogy egyirdnyd dupldzodds csetén a momentum csak ennek a tengelynek az irinyi-
ban mutathat, a mdsik pedig az, hogy vagy csak az alaplapon van momentum, vagy
csak az oldallapon, de cgyszerre nem jelenhet meg minden Mn atomon migneses
momentum. Az egymds (616t rétegekben a momentumok antiparalelek. Az alan-
lapon egyértelmii a momentumok clhelyezkedése, ilyenkor a Pt atomokon is lehet
rendezett momentum. Az oldallapokon viszont kétféleképpen lehet a momentumo-
kat elhelyezni. Ezeket a szerkezeteket mutatja az 5. dbra. A kisérleti adatok arra
utalnak. hogy a rendezett Mn, Pt 6tvizetben az Sc dbrin Lithato szerkezet valdsul
meg.

c) Az MaPt és MnPd magneses szerkezete

Kovetkezd példaként az 50 507 -0s dsszetételti MnPt, illetve az azonos kris-
tilyszerkezetic MnPd divozetet vizsgdljuk. Ugyancsak CuAul tipusa D}, (P4/mmm)
tércsoporta kristilyszerkezettel rendelkezik még néhdny mds manginstvézet is, igy
megfontoldsaink azokra is igazak. Mn Au [22]. Mn Ni [23], Mn Rh [24] és Mn Pt
[25] esetén mdr kordbbi mérések kimutattak antiferromdgneses szerkezetet, a Mn Pd
[26] szerkezetét pedig az intézetben vizsgdltuk,

Megint csak egy meghatirozott cellival rendelkezd magneses szerkezetet vizs-
galunk. A 6. :ibrin Lithata, a primitiv tetragonalis cellihoz képest kétszeres térfogatii

6. dbra. CuAul tipusu kristalyszerkezetben lchetséges magneses szerkezetek
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celldban indexelheték a reflexiok, és ezért az ilyen celldju szerkezeteket keressiik.
A kordbban bemutatott és nagy csoportelméleti appardtust igényld szimoldssal
szemben itt most egy igen egyszer(i mdodszert mutatunk be. ez azonban csak ilyen
egyszerii szerkezeteknél jelent konnyitést.

A transzldcids tulajdonsdgokbol kovetkezik, hogy vagy minden Mn atom
momentuma paralel (1. 6a dbrdt), vagy az alaplap kdzepén levié antiparalel a csicso-
kon levé momentumokhoz képest. A tényleges feladat a momentumoknak a kristdly-
tani tengelyekhez viszonyitott helyzetének meghatdirozisa. A cstcson levé atom
momentuma legyen M= (M, M, M_). Nézziik meg a tércsoport elemeinek hatdsit
ezekre a momentumkomponensekre:

| Iy Ty Iy hy Iy Iy h, lije N

|
M, '| M, M, -M, M, M, M, M, M, M,
M, | M, —-M, M, M, M, M, M, v, M,
M, | M, -M, -—M, M, M, M. M. M. M.

Ha a celliban t6bb atom van, akkor mindegyikre fel kell irnunk @ komponensek
transzformicios tulajdonsidgait. Hatdrozzuk meg czutin az ezekbiol a komponen-
sekbdl felépithetdé mdsod- ¢s negyedrend(i invariinsokat. A jelen példiban ezek:

M4 M2, M (M2 MEE MIL AL MY (M3 MHME

A szabadenergia kifcjezését (11. 3.12)-hez hasonloan irjuk fel, de a c-kbdl felépitett

invaridnsok helyett ezeket az invaridnsokat haszndljuk., majd az A, komponensek

szerint minimalizdlunk azzal a feltétellel, hogy az cgyik masodrendii invaridns

egyiitthatdja negativ, a 18bbi egyiitthato pozitiv. Végiil is hdromféle megolddst
kapunk:

. M.-0, M

2. M,+0, M

M,#0, M,=M,=0

3. Mi=M;#0, M =0

M =20

X v

o= M, =00 vagy

A momentum tchdt a tetragondlis tengely irdnydba. vagy arra meréleges €1, vagy
lapatld irdinyaba mutat. Ez a hdromf¢le szerkezet Lithato a 6b, ¢ és d dbrin.

Eddig nem vizsgdltuk azt, hogy vajon lchet-e irdnyitott momentum az qldal-
lap kozepeken ild nem mangdn atomokon. A Mn atomok momentumidnak isme-
retében megnézhetjiik, hogy lehet-e a Pt, ill Pd atomokhoz olyan momentum-
irdnyitdst rendelni, mely nem viltoztatja meg a Mn atomok' momentumai dltal
megszabott mdgneses szimmetridt. Ha ilyen ir:iljyitzis Iehetséges, mint ahogy a
2. és 3. megolddstipusndl ez a helyzet, akkor a Pt, ill. P'd atomok is rendelkezhetnek
_irdnyitott momentummal. A nagysdgrendi viszonyokrol annyit mon’dhat’unk. hogy
mivel a Pt atomok helyén az elsé szomszédoktdl szirmazo effektiv tér zérus, a
tdvolabbi szomszédok, ill. az anizotrépia effektusok hatdsa pedig kicsi, a Pt atomo-
kon levé irdnyitott momentum nagysdga nagysdgrenddel kisebb, mint a Mn atomok
momentuma.
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A neutrondiffrakcios mérések szerint az MnPt, ill. MnPd madgneses szerkezete
a 6c, ill. d dbrdn bemutatott szerkezetek valamelyike. A Mn atomok iilnek a csticso-
kon, a Pt, ill. Pd atomok pedig a lapkozepeken. A porfelvétel alapjdn a kétféle
momentumirdnyitds kozott nem lehet kiilonbséget tenni. Megemlitjiik, hogy Kasper
és Kouvel [23] MnNi esetén dltaldnosabb szerkezeteket is
vizsgdlt, mint az itt targyaltak, de azok a paramdgneses
fdzisbol elsérendii fazisdtalakuldssal johetnének csak létre.

2. FeGe, mdgneses szerkezete

FeGe, mdgneses szerkezetét tobben vizsgdltdk ki-
sérletileg, az eredmények kozott azonban tobb ellent-
mondds akadt. Yasukochi és munkatdrsai [27] gyenge
ferromdgnességet észleltek, Pauthenet [28], valamint
 Forsyth és munkatdrsai [29] viszont tisztin antiferro-
~7 mdgnesesnek taldltdk az FeGe, mintdjukat. A neutron-

L

_/ Fe (2) P4 diffrakcios mérések [30, 31, 32] porfelvétel alapjin egy-
(=t e szer(i kollinedris antiferromdgneses szerkezetre utalnak
7. dbra. FeGe, Bravais- azonos mdgneses és Bravais-celldval. Forsyth és mun-

celldja a bizisvektorokkal  katdrsai [29] egykristdlyon végzett mérései viszont azo-
: nos celldji, de nem kollinedris szerkezetet adtak. Ezen
ellentmonddsok tették sziikségessé a mdsodrendli fizisdtalakuldssal kialakuld
szerkezetek meghatdrozdsdt [33).
FeGe, tércentrilt tetragondlis kristdlyszerkezet(, tércsoportja D}§ (I4/mcm).
A Bravais-cellaban négy Fe atom van, ezek momentumait jeldljik M,, M,, M,
M,-gyel. A négy atom elhelyezkedését a 7. dbra mutatja. Az itt nem részletezett egy-
szer(i szdmolds eredményeként kapjuk, hogy a momentumok egymdshoz képest
négyféleképpen helyezkedhetnek el:

1. M;=M,=M;=M; ferromdgneses, tércentralt tetragonalis

2. M, = —~M,=-My=M, antiferromdgneses, tércentrdlt tetragonalis
3. M= —-M,=M,;= M, antiferromdgneses, primitiv tetragondlis
4. M,=M,= —-M,= M, antiferromdgneses, primitiv tetragondlis.

Mindegyik szerkezet kollinedris és gyenge ferromdgnességet [7] egyik sem enged
meg. Az észlelt ferromdgneses jdrulék [27] valdsziniileg szennyezésektdl szdarmazott.
A szimmetriamegfontoldsok a momentumok irdnydra is szigori megkotést
adnak. Vagy a [001] irdnyban, vagy pedig a (001) sikon beliil az [100] vagy [110]
irdnyban fekiidhet a momentum. Kozbensd szogek nincsenek megengedve.

A porfelvételek jo egyezésben vannak a 3. modellel, az egykristdlyos mérések
viszont egyik szerkezettel sem egyeznek. Vagy hibds volt az egykristdlyos mérés, vagy
pedig az észlelt nem-kollinedris szerkezet nem egy mdsodrendii fdzisdtalakuldssal
jon létre. Tovabbi vizsgdlatok sziikségesek ennek eldontésére.
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.

IV. Tobb lépéses magneses fazisatalakuldsok

1. A tobb lépéses fazisdtalakuldsok elmélete

A (II. 3.) fejezetben tdrgyaltuk a paramdgneses fdzisbol kialakuld mdgneses
szerkezetek meghatdrozdsdt. Ldttuk, hogy a kiilénbdzé irreducibilis dbrdzoldasok
kiilon vizsgdlhatok. Pontosabban szolva a mdgneses fdzis szimmetridjanak megha-
tdrozdsdhoz elegendd a (I1. 3.7) sorfejtésben minden irreducibilis dbrdzoldst kiilon
vizsgdlni. A (II. 3.2) sorfejtésre mdr nem igaz ez az dllitds. Eléfordulhat ugyanis,
hogy a kiilonbdz6 « komponensek kifejtésében mds és mds dbrdzoldst véve, az e,
axidlvektorokkal valé szorzds utdn ugyanaz az dbrdzolds mdr kétszer fordul eld.
Ezzel a kérdéssel majd a kovetkezd fejezetben foglalkozunk. Itt most feltételezziik,
hogy tovdbbra is minden dbrizolds csak egyszer fordul el6.

frjuk fel a (II. 3.12) szabadenergiakifejezést:

@ = Dyt S ASPO+ 3B O .
i g
Minden irreducibilis dbrazoldshoz egy mdsodrendi invaridns tartozik [8], a negyed-
rendli invaridnsok kozott vannak vegyes invaridnsok is, melyek kiillonbozé irredu-
cibilis dbrdzoldsokhoz tartozod ¢-ket tartalmaznak. A paramigneses fdzisbol akkor
jelenik meg egy mdgneses fdzis, amikor az egyik mdsodrendii invaridns egyiitthatdja
negativvd vdlik. A minimalizilissal meghatdrozott zérustol kiillonbszd ¢V egyiitt-
hatok a hdmérséklet fiiggvényei ¢és ezzel egyiitt az M(r) magneses siriiség is viltozik
a hémérséklettel, de oly modon, hogy kézben a kristily szimmetridja viltozatlan
marad. A hémérsékletet tovibb csokkentve egy 7,,-nél Gjabb fizisitalakulds kdvet-
kezhet be. Egy 0j mdgneses momentum komponens jelenik meg és ezzel a szimmetria
is megvidltozik. A jelen tdrgyalisban ez annak felel meg, hogy a ¢; egyiitthatok egy
jabb ¢f? sorozata vilik zérustol kiilonbozove. A fizisitalakulds akkor lesz mdsod-
rendli, ha T,,-ben a ¢-k folytonosan viltoznak. A vegyes negyedrendii invaridns
létezése miatt c-k egymdst befolydsoljik, de feltehetjiik, hogy ¢V viltozdsa lassu
és ezért konstansnak tekinthetd. Ekkor ¢f*-k midsodrendii invaridnsinak egyiitt-
hatdjaként nem egyszerlien egy A;(7) veendd, hanem a vegyes negyed-, hatod- és
magasabb rend{i invaridnsokbol is az /' (¢/*) levilasztisidval kapott rész. Ezek dssze-
gének kell negativvd vilnia. Eredményiil igy egy olyan mdgneses szerkezetet kapunk,
mely két mdgneses szerkezel szuperpozicidja, melyck a paramdgneses fizisbol
masodrendii fazisdtalakuldssal killon-kiilon is kialakulhattak volna. Tobb Iépésben
mdr egészen bonyolult mdgneses szerkezetek alakulhatnak ki. :
A fenti eljdrdsndl a magasabb rendii invaridnsokat is figyclembe Fellell venni,
mert 7, kozelében ¢!’ mdr nem tekintheté kicsinek. Ezt megkeriilh'ctjuk az aldbbi
modon [34]. M,(r, T) My (r, T)-vel jeldlve T, folott, ill. alatt a mdgneses momen-
tum siiriségét, vizsgdiljuk a
M, T)-M(r,T,) ha T=T,

2 V.1l
M‘l(rq T) = { 0 ha T=> 7:‘3 (l ; )

fiiggvényt és fejtsiik ezt ki (I1. 3.2) mintdjira. A kordbbiakhoz hasonlé szimoldssal
megkaphatjuk az Gjonnan megjelené M, (r) mdgneses momentumot, mely rdrakddik
a T, folotti M(r) momentumeloszldsra.

4 Fizikai Folyoirat XVII/G6
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Az ) mdgneses komponens meghatdrozdsdndl ugyanolyan szabadenergia-
minimalizdldst végziink, mint a paramdgneses—-madgneses fdzisdtalakuldsnal,
ezért a termodinamikai viselkedést is (I11.2)-hoz hasonldan tdrgyalhatndnk. Most is
igaz lesz, hogy a fdzisdtalakulds a szuszceptibilitdsban szingularitdst okoz. A fajhére
ez az elmélet véges ugrdst ad, a fluktudciok figyelembevételével viszont a fajhd is
szinguldris lesz. :

2. A Mn SO, lehetséges nidgneses fazisdatalakuldsai

G. Will és munkatdrsai [35] nemrégen kozolték az ortorombos MnSO4-en
végzett neutrondiffrakcids mérés eredményét. 77 °K-en és 4,2°K-en mérve 4,2 °K-nél
jarulékos csicsokat taldltak, melyek alapjin kupos spirdlszerkezetet hatdroztak
meg. A Mn atomok momentumdnak z komponensei a (001) sikban ferromdgnesesen
csatolodnak. az egymas feletti sikok viszont antiferromdgnesesen. Az (x, y) sikbeli

B ] .
) / 1 : i
Ci Y : A ‘
e
5 ‘ ha
7 (N P
: / i \) ; Ja
//'\“\ (\;.,~ )
: ‘v—&\_ “ Z~_J c(z)
b .-"’b(y)
— -~ //
( L Ty
X // =)

8. dbra. MnSO, magnes szerkezete

momentumkomponens viszont cikloidos spirdlszerkezetet alkot. A 8. dbra mutatja
ezt a szerkezetet. Azt akarjuk most megvizsgdlni [34], hogy ez a szerkezet hogyan
alakulhat ki, feltéve, hogy minden fdzisdtalakulis mdsodrendd.

A MnSO, bdzislapcentrilt ortorombos Bravais-celldval rendelkezik, tércsoportja

1]
DY (C mcem) [36]. A kristdly szimmetriaelemei: /iy, hy, hygy hoy, o= {00 5 112}.

1!
b Wl {00 ) ;"4}‘ Zos =8z o5y Goa==8a Ny
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A z komponens transzldcios szempontbdl a k=0 vektor szerint transzformd-
16dik, mivel az elemi cella csticspontjain azonos a momentum z komponense. Az
o
a
(A mérések szerint u~1/6.) A kiilonb6z6 transzldcios tulajdonsdgok miatt az ezen
k vektorokhoz tartozd irreducibilis dbrdzoldsoknak megfelels. ¢;-kbdl nem lehet
vegyes mdsodrend{i invaridnst felirni. Ebbdl kovetkezik, hogy a két komponens csak
egymds utdn, két kiilonbozé fdzisdtalakuldsban jelenhet meg. MuSO,-ben tehdt
legaldbb két egymdsutdni fdzisatalakulds van, ha azok mdsodrendiiek.

(x,y) sikbeli komponens viszont a k = ( -, 0, 0) vektor szerint transzformdlddik,

Vizsgljuk meg még az (x, y) sikbeli forgé komponenst. A k = (E“

-, 0, 0)
a

vektor csillagdba k-n kiviil —k tartozik, a csillaghoz pedig négy irreducibilis dbré-
zolds:

hy 82 hy 84 s 8o gy 8og

e |1 0 1 0] (o 1) (o 1)(o 1 [o 1 1 0)-(1 o
A ) 0 1 1 0 1 oJlt o 1 0 0 1 |
(10 [t o o 1M 0o =1Yfo 1} fo. B}f=1 oO}f=<1 ®
2lo 1 0 1=t ojl=1 ojA1 o} 1 ol B:=1}1 & =1
(IvV.2.1)

by
r—
(=]

—1 0) (0 1 0 =<1}{0o 1 O i) [1 0 [—1 0

0 1 o1 O O TR N O R | G D~
1 0l (=1 oy o =1} {0 f)fo A} 0 -1}{=1 o] [1 0

T, 0 1 0 =1 l=1 "0 1 o)t oJl—-1 o 0 —1 b |
A (11. 3.4) feltétel alapjdn meghatérozvé. csak a T, és T, dbrdzolds bdzisfiigg-

vényei irhatnak le magneses momentumot a Mn atomok helyén. ®{V, ill. #{*-mal
jelolve a bdzisfiiggvényeket

M@) = S e R0 + 0P PO +cPOP)  (AV.22)

Transzldciondl @, ill. @§? a k, ill. —k vektor szerint transzformdlodik, ezért
O (r) = P*(r) és M(r) valds volta miatt ¢} = cf*. A c-k transzformaiciés'tula;r
donsdgdt vizsgdlva, azok a T, és T, dbrdzolds, valamint az axidlvektor dbrdzolds
direkt szorzatdval adhatok meg, mégpedig

(3 .(3)
C}.{'), Ci(:.l\') TRt T29 C {x)s (éx i Td
(3 (3) _,
o I R VR R e (1v.2.3)

(3 (3
Cl(;)’ Cé.l-:) g T4 ’ ¢ ;z)’ (éz) i T2

Léthatéan az x és y komponensek kiilonbdzé irreducibilis dbrdzolds szerint transz-
formdlodnak, vegyes mdsodrendii invaridns bel6liik nem készithetd és ezért egy

4*
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mdsodrend(i fdzisdtalakuldsban nem jelenhetnek meg. Ha az x és y irdnyban az osz-
cilldlé komponensek kiilonb6zé homérsékleten jelennek meg, akkor amplitaddjuk
kiilonbozd, és a spirdlszerkezet dltaldban elliptikus spirdl lesz.

Eszre kell venniink, hogy a T, és T, dbrdzolds, mely az x irdny momentumot
leirja, z irdnyi momentumkomponenst is adhat. A szabadenergia a kdvetkezo alak-
ban irhato:

| : I
¢ = Pyt Arelled) + Ayellef) + 5 Bileleld)' +
I (3),.(3)2 (1),.(3) (3) (1)
+ 2 By(ci2 i) +aycfdes? +awci s + ... +
1 y
+ Ay el Ayellel? + ) BulelPel2)+

1 g ,
o Bi(el o) Foy el fay el + . (Iv.24)

A szabadenergia (IV. 2.4) kifejezése két egymastol fiiggetlen rész osszege, kiilon-
kiillon vizsgdljuk azokat. Az elsé részt véve és bevezetve a cfV =n.e, ¢f =ne 7,

¢ =nel, oY =n.e 7 jeldlést

; , o
@ = Byt Ay A Buni 5 Bant (o) e+ (IV.2.5)

1, és 1, szerint minimalizilva

24,0, 4 2By A (2 + ). == 0
(IV. 2.6)
243n.+ 2B, (o o), =0

A szabadenergia sorfejtésében az egyes tagok nagysdgrendi viszonyait, azok kicseré-
16dési vagy anizotropia jellegét gy hatdrozhatjuk meg, hogy @-t felirjuk a madg-
neses momentum komponcnsekkel és a teljes gombszimmetridt mutatdkat nevezziik
kicserélodési jellegii tagoknak. Az A4, és B; ecgyiitthatok kicserélddési és anizotropia
kolesdnhatdssal kapesolatosak, «; pedig csak az anizotrdpia energidval. Az anizotro-
pia energia nagysdgrendekkel kisebb a kicserélddési energidndl és ezért «/A ¢és o/ B
sokkal kisebb, mint egy. Iterdcioval oldva meg (IV. 2.6)-ot, nulladik kozelitésben

Ny = V - ;: Siphe=0 -has Hi= T (Iv.2.7)

és A;(T)=0. (1V. 2.6) mdsodik egyenletébol viszont elsé kozelitésben azt kapjuk,
hogy

(R S (IV. 2.8)
Ny 24,

Az elébb mondottak alapjdn viszont n./n.-<1 és ezért kisérletileg nehéz feladat az
ily mddon jelentkezd = irdnya oszcillilo komponens megfigyelése.
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A fenti megfontoldsok végkidvetkez- cal
tetése az, hogy a [35]-ben leirt mdgneses gpf 970k . ,
szerkezet mdsodrendii fdzisdtalakuldsok- '
kal csak hdrom egymdsutdni dtalakuldssal
johet létre. Az (x, y) sikbeli spirdlszerke- ‘
zetnek dltaldban elliptikus spirdlnak kell &= ' i
lennie és az oszcillilé x komponenssel
egylitt a z irdnyban is meg kell jelennic
egy oszcilldld komponensnek, ennek az 60
amplitudéja azonban nagyon kicsi lehet.
Javasoltuk a szerkezet tovdbbi kisér-
leti vizsgdlatdt neutrondiffrakcios maéd- 49
szerekkel, madsrészt a fazisdtalakuldsok
tényének meghatdrozdsdt fajhd és szusz-
ceptibilitds méréssel, hiszen a fizisdtalaku-
ldsok ezen mennyiségek hémérsékletfiiggé-
sében anomadliaként jelentkeznek. Krebs
és munkatdrsai [37] nemrégen MnSO,-en i
a

o

elvégzett fajhémérése megerdsiteni ldtszik  Ob—b o
. o i g0 o 5 1 (] TKC
a fenti szerkezet tobb Iépésben torténd

kialakuldsdt. A 9. dbrdan kozolt eredmény 9. dbra. MnSO, fajhdjének

szerint a 11,5 °K-en levd Néel-homérsek- hdmérsékletfiiggése [37]

let alatt, de 5°K [6lott a fajhében hdrom

csucsot észleltek. Ezek koziil ketté megfelelhet a fenti fdzisdtalakuldsoknak, a har-
madikra viszont még nincs magyardzat. Tovdabbi neutrondiffrakcios mérésekre
lenne sziikség. hogy meg Ichessen hatdrozni az dtalakuldsok sorrendjét is.

V. Kvazi-fazisatalakulas

r e v

A paramdgneses fizisbol mdsodrendii fizisdtalakuldssal Iétrejové mdgneses
szerkezet szimmetridjdt vizsgdlva megdllapitottuk, hogy elengeddé a (IL. 3.7) kifej-
tésben minden irreducibilis dbrdzoldst egyszer figyelembe venni. Valdjaban az
igazolhatd [8], hogy a (II. 3.2) kifejtésben minden irreducibilis dbrdzolds bdzis-
fiiggvényeinek egyszer kell eléfordulniok. A @ bdzisfiiggvényeket az axidlvektorok-
kal szorozva és ezt a fiiggvényrendszert kiredukdlva a  filiggvények mdr azonos
irreducibilis dbrdzolds szerint is transzformdlddhatnak, amint erre a (lIL. 1) fejezet
b) pontjaban ldttunk is példdt. Ez mdsképpen azt jelenti, hogy '(ll.'3.2)-ben acy
egyiitthatok egy irreducibilis dbrdzolds és az axidlvektor dbrdzolds direkt szorzata-
ként transzformadlédvdn, killonboz6 o és i index mellett c,;-k azonos transzformd-
ciés tulajdonsdggal rendelkeznek és igy beldliik vegyes mdsodrendii il'wariéns is
készithetd. Ennek lesz a tovdbbiakban Iényeges szerepe, és egy Uj tipusi mdgneses
rendezédéshez fog vezetni [38]. Lényeges megjegyezni, hogy ez a mégneses momentum
vektor jellegével kapcsolatos és ezért otvozetrendezddéses fdzisdtalakuldsokra az

aldbbiak nem vonatkoznak. ool :
Legyen ¢ (11. 3.2)-ben a /r irreducibilis dbrdzolds j bdzisfiiggvényéhez tartozé
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egyiitthato, cfj pedig tartozzon az i irreducibilis dbrdzoldshoz M(r) kifejtésében.
Tegyiik fel, hogy a vektorindex figyelembevételével ezek a c-k azonos irreducibilis
dbrdzolds szerint transzformdlddnak. Az f{®(cf®) és fi¥(c{)) tiszta mdsodrendii
invaridnsokon kiviil meghatdrozva az f®(c{?, c{f})) vegyes mdsodrendii invaridnst,
a szabad energia kifejezése igy irhato:

@ = Byt A S+ A SO ) +af PP e+ (VLD

Tegyiik fel tovdbbd, hogy o sokkal kisebb, mint 4,, ill. A,, vagyis tételezziik fel,
hogy a vegyes invaridns dltal leirt energiajdrulék legyen kicsi a kicserélddési koleson-
hatdsbol szdrmazo energiajdrulékhoz képest. Ez igaz lesz, ha ez a tag egy relativisz-
tikusan kicsi Dzjalosinszkij-—Moriya kolcsonhatdsnak, anizotropia energidnak
vagy egy igen gyenge kicserélodési kolesonhatisnak felel meg. Ezekben az esetekben
a vegyes invaridnst perturbdcidsan vehetjiik figyelembe.

A vegyces invaridnst elhagyva, a szabadenergia minimalizdldsdval kapott egyen-
letrendszert megoldva, a (IV. 1) fejezetben mondottak szerint két egymadsutdni
fdazisdtalakulds jdatszodhat le Ty, ill. T, hdmérsékleten, melyekre igaz, hogy A,(7,) =0
és Ay(T,) =0 vagy A,(T,)=0¢é A,(T,)=0. Az elsd esetet nézve T alatt a ¢} egyiitt-
hatok zérustol kiillonbozo értékeket vesznek fel, cff) viszont tovdbbra is zérus. T,
alatt mdr ¢fj} is véges értéket vesz fel. A kétfajta ¢ egyiitthato kiilonboz6 médgneses
szerkezetet irhat le, pl. két alrdcsos kristdlyndl az egyik az egyik alrdcson, mig a
madsik a mdsodik alrdcson ad momentumot, esetleg kiilonbdzé irdnytt momentum-
komponensek mezjelenését irjik le. Mind a 77, mind pedig a 7, hdmérsékleten meg-
jelenik a fajhGben és a szuszeeptibilitdsban anomadlia a fdzisdtalakulds kovetkeztében.
Vegyiik most figyelembe az eddig elhanyagolt gyenge kélcsonhatdst. A vegyes tag
kovetkeztében a ¢ egyiitthatokkal egyiitt a ¢ff) egyiitthatok is zérustol kiilonbozo
értéket vesznek fel mdr 7 alatt, vagyis mar ekkor szuperpondlt magneses szerkezet
alakul ki. A mdgnesczettség két komponensének szimmetridja azonos, ezért jelen-
hetnek meg cgy fizisdtalakulis sordn. Az af/d<1 feltétel miatt c{j sokkal kisebb

(h)‘ (h) [
Cjor Clae

(1) (1)
7 Cjs

10. dbra. ¢}, ¢és ¢y hémérsékletfiiggése
a vegyes invarians figyelembevételével, ill. anélkiil

lesz, mint c{’. T, alatt mdr nem jelenik meg Gj mdgneses komponens, de érvényét
veszti a komponensek nagysdgrendi kiilonbségére vonatkozo kijelentés. A 10. dbra
mutatja c-k vdzlatos hémérsékletfiiggését.

A termodinamikai mennyiségek (fajhd, szuszceptibilitds) pontos vizsgdlatdra a
Landau-elmélet nem alkalmas, ezért itt nem fogunk kvantitativ eredményeket
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kozolni a T, koriili viselkedésre. Kvalitative viszont a kiovetkezdket mondhatjuk.
Nulladik kozelitésben T;-nél és T,-nél mdsodrendli fézisdtalakulds jdtszédik le, a
" szuszceptibilitdsban €s a fajhSben végtelen maximum jelenik meg, mely a mdgneses
momentum gyors novekedésével és a fluktudciokkal kapcsolatos. A perturbdcié
figyelembevétele modositani fogja ezt a képet, de nem til drasztikusan. Azt vdrjuk,
hogy ha a perturbdlé kolcsonhatds nagyon gydnge, akkor T,-nél tovébbra is meg-
marad a fajh6ben és szuszceptibilitdsban egy maximum, csak egy kicsit kiszélesedik
és nem nd a végtelenbe. A 10. dbrdbdl ldthatéan ezek a maximumok a 7, alatt
gyorsan ndvekedni kezdd mdgneses komponens kovetkezményei.

A fentiekbdl kovetkezik, hogy a fajhd és szuszceptibilitds hdmérsékletfiiggésé-
ben akkor is megfigyelhetd maximum, amikor nem is jdtszédik le fdzisdtalakulds,
csak egy mdr meglevd, de kis mdgneses komponens erésebben ndvekedni kezd. Ezt
a jelenséget nevezzik ,kvdzi-fazisdtalakuldsnak”.

2. A vivianit szerkezete és fdzisdtalakuldsai

Forstat és munkatdrsai [39] a vivianit (Fe,(PO,),-8H,0) fajh8jét vizsgdlva azt
taldltdk, hogy 12,4 °K-nél és 9,6 °K-nél két éles cstics jelenik meg, 3 °K tdjdn pedig
egy igen elkent csics. A 4.2°K-en elvégzett NMR mérésbdl [40] ismeretes volt,
hogy a vivianitban két nem ekvi-
valens vas-pozicid van és azokon
az effektiv tér kiilonbdzd homérsék-
letfiiggést mutat. Ezért a két faj-
hécsticsot gy értelmezték, hogy
azok a két alrdcson egymds utdn
bekdvetkezd mdgneses rendezddés-
nek felelnek meg. A tovdbbiakban
a vivianitban lejdtsz6dé fdzisdtala-
kuldsokat vizsgdljuk.

A vivianit (Fey(PO,),« 8H,0)
monoklin rendszerben kristdlyoso-
dik, tércsoportja C3, (C 2/m), szim-
metriaelemei /;, hy, Moy €5 . (A
koordindtarendszer y és z tengelyét
a kristdlyban a szokdsos vdlasztds-
nak megfelelden a, ill. b-vel jeloljiik.)  11. dbra. Fe,(PO,),-8 H,O-ban a két fajta vasatom
A bdzislap-centrdlt celldban a két- elhelyczkedése
fajta vasatom elhelyezkedését a 11.
dbra mutatja. Az NMR mérésekbdl ismeretes [41], hogy vagy a csucson és lapkdzépen
elhelyezkedd I. tipusd vasionok antiferromdgnesesen vannak csatolva és a II. tipust
ionpérok is antiferromdgnesesen csatolddnak (a péron beliil 2 momentumok parale-
lek), vagy pedig az (ab) sikon beliil a momentumok paralelek, de a c irdnyban az
egymdsutdni sikok antiferromdgnesesen csatolodnak. Az elsé esetet fogjuk most
‘részletesebben vizsgdlni, a mdsik esetben is hasonlé kovetkeztetéseket lehetne egy
L i7i-fazisdtalakulds lehetéségérdl levonni.

A (000), [l ] ()], +(050) és [—;— % O]i(ObO) pontokban il ionok mdg-
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37



560 SOLYOM J.

neses momentumadt rendre S,, S,, ..., S-tal jellve a fentiekbdl kovetkezik, hogy
S;=—8,, §3=S,= —8;= —8;. A mdr kordbban is alkalmazott mddszerrel a c,
egyiitthatok helyett ezek transzformdcios tulajdonsdgait vizsgdljuk. Az NMR
mérésekb6l még az is kovetkezik, hogy a momentum az (ac), vagyis (x, y) sikban
van, ezért elég ezeket a komponenseket vizsgalni.

n hy hys hog

Siray 4 -1 1 -1 vV.2.1)
Sarxy | -1 1 -1

A szabadenergia kifejezése médsodrendig igy irhatd:
P = Py+ A, ST+ A, 83, + A3 S1. Sy +
+ B, S5, + B, S§,+ By S5, S5, +
+ 0y S1Sax + %Sty Say+ g Sy Say + 24 Sy Sy - -
(V.2.2)

Az elsé hdrom tag az elsé alrdcs atomjai kozotti kicserélddési kolesonhatdsnak és
anizotropidnak felel meg, a madsik hdrom tag a mdsodik alrdcs kicserélddési, anizot-
répia energidjdt irja le, végiil az utolso négy tag a két alrdcs kozotti kicserélodést
és anizotropidt. Az (V. 1) fejezetben dltalinosan elmondottakat itt alkalmazva azt
kapjuk, hogy a 4,2°K-en megfigyelt mdgneses szerkezet egy fdzisdtalakuldssal is
kialakulhat, hiszen a vegyes invaridansck Iétezése miatt mdr egy madsodrendii tag
egyiitthatojdnak negativvd vilisakor megjelenhet mindkét alrdcson madgneses
momentum. Ugyancsak a vegyes invaridnsok jelenléte miatt viszont lehetGség van
kvazi-fizisdtalakuldsra is. A megfigyelt két fajhdcsucs tehdt egy mdsodrendii fdzis-
dtalakuldsnak és egy kvdzi-fazisdtalakuldsnak lehet a kovetkezménye [38].

A két fajhdesticsot mdsképpen is lehet értelmezni. Feltehetjiik, hogy két valodi
mdsodrendi fazisdtalakulds jdtszodik le, de akkor a mdgneses szerkezetnek kiilon-
boznie kell az NMR mérésben észlelt szerkezettdl. Van den Handel és munkatdrsai
[42] \gy magyardzta a fajhdcsiicsokat, hogy a magasabb hdmérsékleten levd fajho-
csucs a rovid hatotdvolsdgh rend fellépésének felel meg, és az alacsonyabb homér-
sékleten levd csiicsok felelnek meg a hosszii hatStdvolsdgu rendnek. Ennek a kér-
désnek az eldontésére tovdbbi vizsgdlatok sziikségesek.

Osszefoglalas, kivetkeztetések

A dolgozatban a mdsodrend(i fdzisdtalakuldsok Landau elméletének néhdny
alkalmazdsdt és dltaldnositdsdt vizsgdltuk. A paramdgneses fdazisbol mdsodrendii
fdzisdtalakuldssal 1étrejové mdgneses szerkezetek szimmetridjara vonatkozo kiko-
tések segitségével meghatdroztuk néhdiny a KFKI Szildrdtestfizikai Laboratériuma-
ban kisérletileg is vizsgdlt anyagban a mdgneses momentum lehetséges irdny szerinti
eloszldsdt. A mangdnalapi 6tvozeteknél az ilyen tipusu szdmoldsok segitették a
neutron-diffrakcios mérések kiértékelését. A Fe Ge, mdgneses szerkezetét vizsgdlva
megéllapitottuk, hogy az egyes méréseknél észlelt ,,gyenge” ferromdgnesség szennye-
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zések kovetkeztében lépett fel és nincs kdze a Dzjalosinszkij—Moriya-féle gyenge
ferromdgnességhez. Megmutattuk, hogy az egykristdly mérésekbdl kapott nem
kollinedris mdgneses szerkezet nem johet létre a paramdgneses fdzisbdl egy mdsod-
rend(i fdzisdtalakuldssal.

Az elméletet tobb, egymds utdn bekovetkezd madsodrend(i fdzisdtalakulds
esetére dltaldnositva megvizsgdltuk, hogy milyen szerkezetek alakulhatnak ki.
Olyan szerkezetek szuperpondlddhatnak, melyek kiilon-kiilon is megjelenhetnének
a paramdgneses fdzisbol. Ha lényeges rdcsdllandd torzulds 1ép fel, akkor viszont
az elsd fdzisdtalakulds utdn alacsonyabb szimmetridval kell ismételni a szdmoldst.
A MnSO, mdgneses szerkezetét vizsgdlva megdllapitottuk, hogy a leirt szerkezet
masodrend(i fdzisdtalakuldsokkal hdrom egymdsutdni Iépésben alakulhatott csak
ki. Az igy kapott szerkezet azonban valamivel dltalinosabb, mint a mérések alapjdn
leirt. A kipos spirdl szerkezetben az (x, y) sikbeli oszcilldlo komponensck kiilonbozo
amplituddjuak és ezért elliptikus szerkezetet adnak. A nemrégen elvégzett fajho-
mérések aldtdmasztani ldtszanak azt az eredményt, hogy a MnSO4-ben tébb fazis-
dtalakulds jatszodik le. Tovdbbi, elsdsorban neutrondiffrakcios vizsgdlatokra lenne
sziikség, hogy tisztdzni lehessen az egyes fdzisok természetét.

Végiil felhivtuk a figyelmet arra, hogy migneses anyagokban, ahol a rend-
paraméter vektormennyiség, a.rendezédésnek egy 0j fajtija kovetkezhet be, melyet
kvdzi fdzisdtalakuldsnak neveztiink. A fajhd és szuszceptibilitds hédmérsékletfiig-
gésében ez a kvdzi fdzisdtalakulds maximumot eredményez, a rendszer szimmetria-
jdban azonban nem torténik viltozds, csak egy kordbban kis értéket felvevé mag-
neses momentum komponens kezd erdsebben novekedni. Példaként a vivianit
szerkezetét vizsgdltuk. A vivianit kisérletileg megfigyelt mdgneses szerkezete ugyanis
egy mdsodrendii fdzisdtalakuldssal is létrejohet, tehdt a fajhé két megfigyelt maxi-
muma koziil az egyik valddi, a mdsik kvdzi-fazisdtalakuldsnak felel meg. Alternativ
magyardzat is létezik egy rovid hatotavolsagi rend kialakuldsitol szirmazo fajho-
maximum feltételezésével. Itt is tovabbi vizsgalat sziikséges, hogy donteni lehessen
a két magyardzat kozott.

Kiszonetnyilvanitds

A szerzd koszonettel tartozik Pdl Léndrd akadémiai levelezd tagnak, aki a
szerzd figyelmét a mdsodrendii fdzisdtalakuldsok Landau-elmélete felé¢ forditotta
és aki dllando érdeklddésével és megjegyzéseivel értékes segitséget nyijtott. Koszo-
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Fiiggelék
1. Bravais-rdcs tipusok
Szingonia Tipus 1 : Bazisvektorok
triklin S, primitiv I, tetszileges
monoklin Cy, primitiv I, a,1a;, a
1
baziscentralt I\ a,,—»if a, | a;, 1,
ortorombos D, primitiv I, a, la,lagla, .
1
baziscentralt Iy a, J_aa——i— a,1a,13,
1
tércentralt Iy n.J_an—---z— (a,+a,) La, | a,
4 1 1
lapcentralt I} a,].a,-- ¥ a, | a;— Y a, La,
tetragonalis Dy, primitiv I, alala,la, a=a
1
i tércentralt Iy Bllﬂ;lﬂa—‘i- (a,+a,) lay, dy=a,
2n
romboéderes D, primitiv I, (a,-a,) = T dy
1
a;— - (a;—8,) la,, a
2
: n
hexagonalis Dy, primitiv I, (a,-a,) = 3 ay=d,, 818, &
kobos O, primitiv I, a;-la;la,la, a=a=a,
lapcentralt 7 a,+a,—-a,la +a;—a,la+a;—a; 1
2+a,—8y, a4 =d3=0a
tércentralt I'Y a,+a,la, +a,la +a,la,ta,
a; = d, = dg

2. A Kovaljev-féle feltétel bizonyitdsa

Valasszuk ki az M, (r) momentumsiiriiségnek azt a részét, mely a 7% ™ irreducibilis dbrazolas
®m™ bazisfiiggvényeivel irhaté le:

M (r) = ¥ cle™ ™ (r) (F.2.1)

L3

A o™ bazisfiiggvények 4ltal kifeszitett téren az A atomhoz tartozod G’(A) pontcsoport is abra-
zolhato, mégpedig 4ltalaban mar reducibilisen. M™(r)-nek az a része, mely a kiredukalds utdn

a G’ pontcsoport T,(h") irreducibilis dbrdzoldsa szerint ‘transzformalodik, ismert médon [8] igy
irhat6:
M,, = X x,(W) T(H) M (r) = X x, (W) M&™ ()" r] (F.2:2)
W W

ahol x,(k’) a T(i) dbrézoldsban a h’ elem karaktere. Mivel a 1" miiveleteket gy valasztottuk, hogy
a ff pontban levé A atomot hagyjik a helyén, ezért

M, (B) = M&™ (R) z;x,(h’) (F. 2.3)
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Az ortogonalitasi reliciébol kovetkezden az egységabrazolds kivételével minden irreducibilis dbra-

zolasra ¥ z(h')=0 és ezért csak az egységabrizoldst ado altérben van M& " (f)-nak el nem tind
“

komponense. Ahhoz tehat, hogy M{“"(B) véges értékii legyen, sziikséges, hogy a T™ " dbrazolis-

nak a G’ pontcsoport T, (h') abrazolasa szerinti kiredukalasban az egységabrazolds eléforduljon.
A karakterekre vonatkozo ortogonalitasi relacio felhasznaldsaval pedig azt kapjuk, hogy az cpység-
abrazol4s csak akkor fordulhat eld, ha

E iy 400, (I°. 2.4)
G’ (A)

Az ellenkezd esetben, ha ez az Osszeg zérus, az egyvségabrizolas nem fordul eld, és az illetd racspont-
ban a T " abrazolas bazisfiiggvényei zérus momentumot adnak.

3. 2 (h') meghatirozasa

Az abrazolds csillaginak egyik k,=k vektorat valtozatlanul hagyo elemek, vagyis a k vektor
kis-csoportia legyen h{", D, ..., hiV. Az dbrdzolds csillagdnak tobbi vektora legyen ko, kg, ..., K,.,,
a k, vektort k,-bdl eléallithato transzformaciod legyen hi*), vagyis k= h{*k,.

A kis-csoport egy irreducibilis abrazolasanak bazisfiiggvényeit jeloljik @SV-gyel. Az (1.1) feje-
zetben megmutattuk, hogy czck secgitségével generdlni tudjuk a teljes csoportnak egy irreducibilis
abrdazolasat a kovetkezd bazisfiiggvényekkel

DL = T(gi*) e ahol g4*! = (o |h}*) (F.3.1)

és o atércsoportban a h{*’ forgatdsos miivelethez tartozd transzlicié. Az (1. 1) fejezetben leirt
modszer szerint felépitve az dbrazolis matrixait, meghatirozzuk az elemek karakterét.

Egy tetszbleges g = {a'h) elem hatdsat akarjuk megnézni a @7 bazisfiiggvényre. A @ fiigevény
transzlacioval szembeni visclkedésére jellemzé k, == A7k vektorhoz keressiik meg a k,, = hik, vektort
és az chhez tartozo hi" clemet. Ekkor i, =(h{”")~'h h{” k-t onmagdba viszi at, vagyis beletartozik
k kis-csoportjiba. A tércsoportban a ii{" ¢s h{™ forgatisokhoz tartozd elemek legyenek g{ =
= {a{ P R{PY, Bl gi™ == ({7 ihimY).

A tércsoport elemeinek szorzasi szabdlya alapjan

(g(lp))-lgg(lr) ] (m;,.)”,qlp)}_x(aih){ar);hsr)} )
= = (hiP) P iAE) ) o+ haf R =

= {(h{") " (@4 hay” —a{P)|(h"") " hh{}. (F.3.2)
Hatatva most T(g)-t @\ -re :

T(@) D" == T(g{”) Tl 'eei”ITI(&{”) 1Py = T(gi")Tlgi") ggl”) 1oL .
(F.3.3)
A kis-csoport irreducibilis abrdzoldsait ismerve
TIEP) g8 100 = 58,0 [HP) i)~ M ()7 Ghal”=aiP) g
o
ahol 7 a stlyozott 4brazolds matrixa. Ez az a mennyiség, amely tablazatokban megtalalhato6 (1. [10]).
Visszairva ezt (F.3.3)-ba

oy (r)_ (p)
T@® = 5 T @) 20 [hP) b e~ R @R =) gy
z

(F.3.4)

g (o0t piry ,—ikp(athal” —a{P’) o ()
= YT, [(M") " hhi”)e L A
'l .
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Az (F.3.1)-gyel definidlt térben valéban a teljes tércsopori egy abrazolasit kaptuk. A g elem karak-
terc innen

Z(k.m)(g) _— Z ';./‘(‘mi[(hgp))-lh h‘p)](,’““‘r(a* ”’5""“}" ‘)v (F. 35)
»

ahol z{™ a sulyozott dbrdzolds karaktere és a szummat olyan k,, vektorokra kell elvégezni, melyekre
hk,=k,.
A N = {B—hplh} karakterét ily modon meghatirozva

Py = E R e @ ek (Bl (F.3.6)

kp=hkp

4. A szimmetriamiiveletek jelolése

.2} cgvsegtranszformacio
¥, £) 180 -os forgatas [100] kiriil
E, ¥, Z) 180 -os forgatis [010] koriil
L 55 2) 180 -os forgatds [001] koral
Z,X) 240 -os forgatas [111] koril
2 %) 120" -0s forgatds [117] koriil
z, X) 120 -os forgatds [T11]) kirid
2 X) 120 -os forgatis [1T1] koriil
) 120 -os forgatis [111] kordl
X®,.0) 240 -os forgatas [1T1] koril
I x5 240 -o0s forgatas [11T] koriil
he=(%, %, 240 -os forgatds [T11] koriil
a=(j, %, £) 180 -0s forgatas [T10] koriil
Djeye= hyhyy jobbrol szorozzuk hy,-mal
hyy=(y, x, 2) 90 -os forgatas [001] koril
ly=(% R, %) 270 -os forgatis [001] kordl

180"-0s forgatis [110] koriil
180" -0s forgatds [0T1] koril
180 -0s forgatas [011] kéril
90 -0s forgatas [100] koriil
270 -os forgatis [100] koril
180°-0s forgatis [TO1] koriil
270 -0s forgatis [010] kordl
180"-0s forgatds [101] koriil
90°-0s forgatis [010] koriil
az inverzio 6s Mgy x = MMy = hagelty
hy=(y, x, 2)
== 058 8)
I’:“l:: (.‘-'r ~\'v f)
fo= (7, ¥, 2)

Noy== (7,5, %) fis1 == (320 V)
Iy = (¥, z, x) hee = (x, £, ¥)
Ba=0, 2, x) hia=(X, =, V)
hye=(», 2, X) hy=(x, 5, )
liss=(2, %, 7) s = ZVEX)

=(2, x, ¥) hyg=(z, J, X)
sz 20 lijs==(£, 3, %)
=2, X, %) hye=(Z, s X)
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ION-IMPLANTALT SZENNYEZESEK
SZILARD TESTEKBEN

MEZEl FERENC
MTA Kozponti Fizikai Kutatd Intézet, Budapest

A dolgozatban rovid ismertetést adunk az ion-implantdcié sorén lezajld atomi
folyamatokrol, az ion-implanticios mikrodtvozési eljards o jellemzéirdl, eddigi
fontosabb alkalmazdsi teriileteirdl, valamint az ilyen irdnyQ kutatisok jelefilegi
helyzetérdl. .

Bevezetés

Az ion-implanticio olyan kutatasi teriilet, amelyen Magyarorszdgon nem folyik
kutatomunka, ugyanakkor sok mas orszigban igen intenziven miivelik. Ez a tény
felveti azt a kérdést, hogy hatranyos kovetkezményekkel kell-e szamolnunk, ha az
ilyen irany( kutatasokat nem inditjuk meg, amig talin nem késé. A jelen dolgozat
célja, hogy az eddigi jon-implantacios kutatasok rovid attekintésével igyekezziink
vilaszt talalni erre a kérdésre. ,

Az 1. fejezetben az ion-implanticidval kapesolatos jelenségkort tekintjiik at,
majd a I1. fcjezetben az ion-implantacids 6tvozési technika f6 jellemvonasait vizs-
galjuk: a T fejezetben pedig ¢ technika eddig mar megvaldsitott vagy konkrét
formaban felvetett alkalmazasait soroljuk fel; a V. fejezetben az ion-implanticios
kutatasok jelenlegi helyzetérdl adunk révid jellemzést.

I. Nagyenergiaja jonok iitkozése szilird testekbe

Az ion-implanticio tulajdonképpen egy sokat vizsgilt jelenségkor kontrolalt
alkalmazisa szilard halmaziallapota anyagok mikrootvozésére. A szdban forgd je-
lenségkor: felgyorsitott ionok szilard-testekbe valo litkozése és lefékezddése soran
lezajlo folyamatok. Ezeket a problémdkat elsésorban az elektromigneses izotop-
szepardlas kapesan kezdték vizsgalni féleg az utolsd 10 évben. Maga az ion-implan-
tacio ezekbol a kutatasokbol nétt ki és ma mar kiilon, sajat specidlis problémakkal is
rendelkezé teriiletnek tekinthetd. y

Nagy energidkra (2 keV--2 MeV) felgyorsitott ionok szilard testekbe vald iit-
kozésének alapveté mechanizmusa az, hogy az ionok egyes atomokkal vald titko-
zésck sorozata folyaman lelassulnak, energiajukat atadjak az titkozésckben részt-
vett atomoknak, és végiil lefékezddve beépiilnek a target anyagiba. A behatold ion
altal meglokott atomok energidja Gjabb litkozések sorozataval oszlik el a céltaigy
atomjai kozt. Egy ion behatoldsa soran tipikusan néhany ezer atom lokédik meg
(tobbségiik kozvetett titkozésck soran) annyira, hogy elmozdulasuk a hémérsékleti
rezgések amplitidojat jelentdsen meghaladja. Nyilvanval6 tehat, hogy egy szilard
test ionokkal valé bombazisinak csak egyik eredménye az ionok behatolisa ¢s
beépiilése a céltargyba, mig masik kovetkezményként a target szerkezete is jelen-
tosen megvéltozik az ionok dltal érintett tartomanyban. Ezek a valtozasok a sugir-
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zasi karosodas, illetve a sputtering (porlasztas) jelenségeként ismeretesek. A kovet-
kezékben sorban fogjuk vizsgalni ezeket a részfolyamatokat.

A gyors ionok lefékezodése a jelzett energiatartomanyban doéntd modon a
rugalmas iitkdzések utjan torténik. Az ionok és atomok kdlecsonhatasaban az ala-
csonyabb energidknal az atommagok torzselektronok altal arnyékolt Coulomb
taszitasaé a G szerep, magasabb energiaknal viszont egyre fontosabba valnak az
1’|n.. elektron-iitkdzések, amelyek a torzselektronok allapotinak megvaltoztatasaval
(kicserélddés, leszakadds) jaré folyamatokat jelentik. Az utébbi 10 évben lefolyta-
tott elméleti és kisérleti kutatisok [1] eredményeként jelenleg mar kielégité pontos-
saggal szamot lehet adni az ionok iitkozésének és lefékezddésének folyamatarol.
A vizsgalatok azt mutatjak, hogy lényeges kiilonbség van az ionok kristalyos és
amorf anyagokba vald behatolasa kozott. Amorl anyagokban a feljesen rendszer-
teleniil egymast kovetd Gtkdzések soran az ionok zegzugos palyan haladva kezdeti
energiajukkal durvan aranyos atlagos mélységben allnak meg. A behatolas mély-
sége azonban az cgyes ionokra a véletlenszer(i iitkdzések miatt igen kiilonbézd lehet,
igy beldtt ionok mélységeloszlisa igen erosen elmosodott az atlagos behatoldsi
mélység koriil, amely 100 keV-os ionokra altaliban 0.1 és | p kdzott van [2]. Kris-
talyos anyagokban a behatolds mélysége még az ionnyaldb iranyatol is fiigg. Kis
index{ kristalytani irdnyokban, azaz a kristalyracsban kozeli atomok altal alkotott
atomsorokkal tipikusan 1--2° pontossiggal piarhuzamosan érkezd ionok jelentos
része altalaban egy nagysagrenddel mélyebben hatol a céltargyba [4], mint a vélet-
lenszerii iranybol érkezd jonok, amely utdbbiak lefékezddése az amorl anyagokban
lezajlo folyamathoz hasonldan megy végbe. Ez az effektus channelling (csatorna-eflek-
tus) néven ismert és 1963-ban szamologépen szimulalt ion-litkozésekben fedezték fel
elészor [3]. A jelenség magyardzata az, hogy azok az ionok. amelyek a kristaly felii-
letére az atomsorok kozott esnek be, sirolo titkozésck révén benne maradnak a
parhuzamos atomsorok dltal képzett csatorndban és igy lefékezodésiik soran nem
szenvednek nagy energialeadassal jard. szemtGl-szembe jellegii titkozéscket.

Ugyanigy lényeges kiillonbség van amorf és kristalyos anyagok daltal elszenve-
dett sugarzasi karosodas kozott is. Pontosabban ¢z a jelenség elsésorban Kristalyos
anyagok esetén jelentds, mégpedig a behatold jonok iitkozései soran egyes atomok
helyiikrdl valé kilokése a kristalyszerkezet sériilését jelenti, amelyck sok csetben
a feliileti rétegek amorfla véalisihoz vezethet. A besugirzott anyagokban keletkezo
kristalyhibak fajtaival és viselkedésével igen sokat foglalkoztak, példdul reaktorok
szerkezeti anyagainak kivalasztasa céljabol is. Az ion-implanticié szempontjabol
leglényegesebb tulajdonsagok a kovertkezok [5]: A kdrosult zona mélysége valami-
vel kisebb, mint az ionok behatoliasi mélysége, akkor is, ha channelling nem Iép
fel. Igy a beldtt ionok jo része viszonylag sértetlen kornyezetben all meg, nem is
beszélve a csatorna effektus révén anomalisan mélyre hatold ionokrdl. A sugarzasi
karosodés kitemperalasa altaliban olyan, viszonylag alacsony hémérsékleteken el-
végezhets, amelyeken a belétt ionok diffuzidja nem indul meg. A kristdlyos szerke-
zet egyik érdekes kdvetkezménye az, hogy egyes atomsorokban létrejéhetnek olyan
fokuszalt iitkozéssorozatok, amelyek sordn ionok altal egy iitkézésben leadott im-
pulzus a meglokott atomrdl az atomsor mentén tovibb adodik, és az eredeti titko-
z¢s161 jelentds (akar 50--70 A-0s) tavolsigban keletkezik valamilyen racshiba.

A sputtering jelensége azt jelenti, hogy egy-cgy nagyenergidja ion becsapadasa-
kor a céltargy feliiletérdl, anyagi mindségétol fiiggden, de az adolt tartomanyban
energiatdl 1ényegében fiiggetleniil, tipikusan [-—10 atom leszakad. A jelenség ma-
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gyarazatat abban talaltak meg, hogy a sorozatos iitkézések révén egyes feliilethez
kozel esé atomok elegendden nagy, az anyagbol kifelé iranyuld sebességre tesznek
szert. Kristalyos anyagokban fontos szerepet jatszanak az emlitett fokuszalt itk dz¢si
sorozatok, amelyek révén még a target feliileté(dl mért sok atomtavolsagnyi mély-
ségben lezajlo dtkozések is vezethetnek feliileti atom kilokédéséhez. A becsapddo
ionok kovetkeztében fellépé lokilis felmelegedés, az anyag emiatti parolgasa viszont
altalaban nem jelentds [6].

I. Ton-implantacios mikrootvozés

A fentickbol latszik, hogy felgyorsitott ionokkal valé bombazas alkalmas arra,
hogy a céltargy vékony feliileti rétegét (0.1--10 p) a benne Jefékez6dé ionok révén
otvozziik. Az eljards elsGsorban kis koncentricioja divozok, tn. szennyezések be-
vitelere alkalmas, mivel nagy koncentricio clérését a sputtering kodvetkeztében fel-
1¢po anyagveszteség dltalaban gatolja. masrészt pedig crésebb besugarzas esetén a
sugarzisi karosodas oly mértékii Iehet, hogy kielégito kitemperalasa mellékhatasok
nélkil mar nem lehetséges. lon-implanticios mikrodtvozési eljarasnal tehat az ot-
vozo clem kémiai bevitelérdl és a fizikai mellékhatiasok (sugirzasi karosodas) szere-
penek minimumra esokkentésérol van szo. Az elsé implantacios kisérleteket Russel
Ohl végezte 1951-ben o Bell Telephon Laboratériumban [7]. Si pontkontaktusok
Készitéséhez hasznalt ion besugdrzast. mai ismereteink szerint azonban ez nem volt
tényleges implanticio, mivel a déntéd szerepet a sugarzasi karosodas jatszotta. A mai
¢riclemben vett ion-implantacios cliarasra 1. Shockler nydjtott be szabadalmat
mir 1954-ben [R]. A kiterjedt kutatas czen a terdileten azonban csak a 60-as években
indult meg.

Ellentétben a tobbic valamilyen hémérsékleten egyensulyi allapot beallitasara
iranyulo folyamatokat (oldas, diffizio) hasznosito eljarassal, az ion-implantacios
Otvivzési technika 16 jellemvondsa az, hogy nem cgyensalyi folyamat. Ezért az ion-
implantacio gyakorlatilag fiiggetlen a termodinamikai cgyensulyok altal megszabott
kototségektol, Iényegében minden anyag minden anyaggal valo 6tvizésére alkal-
mas. az egyensalyi oldadasi feltételek altal megszabott hataroknal sokkal nagyobb
koncentraciok csetén is. A nem egyensilyi jelleg masik fontos kovetkezménye, hogy
az implantacio kortilményei, elsdsorban a target homérséklete széles batarok kozott
viltozhat, ¢s az cgyensalyi folyamatok szempontjabol nézve igen alacsony érték
(pl. szobahémérséklet) lehet. gy az otvozés kozben mas eljarasoknal gyakran fel-
1¢pG nem kivanatos folyamatok (pl. korabban bevitt szennyezések diffazidja. alap-
anyag bomlasa. sth.) clkeriilhetok. Ugyancsak Iényeges, hogy implantalassal geo-
metriailag igen jol delinidlt és széles hatirok kozt valtoztathatd alaka és profili
Stvozott tartomanyok hozhatok létre. Az eljards fontos jellemvonasa a tisztasag is:
a spektroszkdpiai tisztasagha ionnyalib melletti egyéb szennyezések, pl. olyan felii-
leti védoréteggel tavoltarthatok, amelyen a nagyencrgiajd ionok viszont konnyen
athatolnak.

Az ion-implanticios 6tvozési technika fontos részét képezik azok a madszerek,
amelyekkel a bevitt szennyezések koncentracidjanak eloszlasat és az alapanyag kris-
talyaban eclfoglalt pozicidjat lehet meghatarozni. Mivel igen vékony rétegek kis
mértékii 6tvozésérdl van szo. igy olyan kis anyagmennyiségeket kell meghatarozni
(10'-—10'% atom/cm?) amelyckre a hagyomdanyos cljarisok mar nem alkalmazha-
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tok. A legfontosabb vizs‘gélati modszerek technikailag magahoz az ion-implantacié-
hoz nagyon hasonlék. Altalaban konnyii ionokbdl (tobbnyire protonokbdl, vagy
a-részekbol) 4Alld, nagyenergidju szondazdé ionnyalabot bocsatanak a vizsgalandé
anyagra, és a bebatolé konnyii ionok, valamint az implantaciéval bevitt atomok
valamilyen jellemz6 kolcsonhatasat figyelik (pl. specifikus magreakcid, Rutherford-
szoras, karakterisztikus rontgensugarzas gerjesztése, stb.). A szondazé ionok be-
hatolasuk soran ismert mdédon lassulnak, ami Ichetséget nyujt annak megallapita-
sara, hogy a kolesonhatas milyen mélységben kovetkezett be. Igy az implantalt
atomok mélységeloszlasa is igen jo pontossaggal mérheté. Tovabba felhasznalva
azt a tényt, hogy a szondazé ionok behatolasa is torténhet a csatorna-effektus révén,
megallapithato az is, hogy az implantalt szennyezésck a szondazo ionok altal erd-
sebben atjart csatornakban, azaz intersticialis helyeken, vagy pedig a szondazo ionok
elél jobban takart atomsorokban, azaz szubsztiticios helyeken vannak-e. Ezek az
analizald eljarasok igen sok valtozatban ismeretesck, és az utobbi 2—3 évben olyan
fejlettségre tettek szert, hogy az implantalt ionok clhelyezkedésére vonatkozé min-
den lényeges informacid megszervezésére modot nyajtanak [9].

Még egyszer hangsilyoznunk kell, hogy az ion-implantacids 6tvozési eljaras fel-
sorolt nagy elonyei mellett, a sugarzasi karosodas igen Iényeges hatranyt jelent,
amelynek zavaro hatasat és kikiiszobolésénck modjat minden esetben meg kell
vizsgalni és amely az implanticid alkalmazhatdsaganal az egyetlen komoly korla-
;ozc') tényez6t jelenti. Latni fogjuk, hogy sok esetben ¢z a tényezd sem okoz prob-
émat.

IITI. Az ion-implanticio alkalmazasi teriiletei

Ebben a fejezetben azokat a konkrét, mar megvaldsitott vagy kozvetlen meg-
valdsitas elétt allo kisérleteket soroljuk fel, amelyekben az ion-implanticiot mint
mikrodtvozési eljarast alkalmazzak. A legfontosabb ezek koziil a félvezetdk 6tvo-
zése, amely teriileten az ion-implantaciot szamos eszkoz készitésénél hasznaltak si-
kerrel, és ezek koziil sokat ipari méretekben allitottak ¢s allitanak elé. Figyelemmel
kell azonban lenni arra, hogy intenziv kutatisok tulajdonképpen csak 2-—3 éve
folynak kiilonbozé anyagok ion-implantacios 6tvozési modszereinek kidolgozasara,
igy az cddigi sikeres alkalmazasok minden valdsziniiség szerint csak a kezdeti lépé-
seket jelentik, és mar a kézeljovoben szamos j lehetdség kidolgozasara keriil sor.

Félvezetd nuklcaris detcktorok voltak az ion-implantaciéval eléallitott elsé
eszkozok (1962), jelenleg ezzel a modszerrel lehet a legjobb mindségii detektorokat
késziteni egész vékony feliileti atmeneti réteg Iétrehozasaval [10].

Si-napelemeket készitcttek ipari méretekben B és P implantalasaval [11]. MOS
tranzisztoros integralt aramkorok eldallitaisanal az ion-implantdcios technikaval
élesebb elektroda-konturokat értek el, ezaltal a szort kapacitasokat csdkkenteni
lehetett és a hagyomanyosnal mintegy kétszer nagyobb hatarfrekvencidja aramko-
roket Ichetett eldallitani. Ugyancsak kedvezden alkalmazhaté az implantacio fél-
vezeté mikrohullam-generatorok eldallitasanal. Ezek az eszkozok Si alapanyagon,
B implantalasaval késziilnek [12].

Sok esetben bizonyos 6tvozk nagyobb koncentriciéban vald bevitelét eddig
csak ion-implanticiéval sikeriilt megoldani. Ilyen példak a Si Na-mal valo szennye-
zése. GaAs-be Zn bevitele elektrolumineszcens félvezetd eldallitasara, és egyéb ne-
hezen 6tvozhetd anyagok szennyezése (gyémant, SiC, CdS, CdTe). Altalaban a ve-
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gyiilet tipust félvezetdk 6tvozésének ma még megoldatlan problémaja talan implan-
tacioval megoldhatd lesz, amely szamos 1j tipust félvezetd eszkozok eldallitasat
teszi majd lehetové (pl. elektrolumineszcens vilagité testek) [13].

Az Otvozés geometriajanak jo kontrolalhatésagat hasznaljak ki a specialis,
eléirt szennyez6 eloszlassal megvaldsithato fesziiltségfiiggd kapacitasu diodak eld-
allitasanal és szamologép altal vezérelt fokuszalt ionnyalabbal torténdé maszkolas
nélkiili integralt &ramkor készitésénél [14].

Uvegek torésmutatdjat implantalassal befolyasolni lehet, igy feliiletiikon fény-
vezetd szalakat lehet kialakitani [15].

A sputtering jelenséget marasi eljarasként tobb. esetben alkalmaztak siker-
rel [16]. i

Fémek feliilete vagy vékony fém filmek jol otvozhetok implantalassal. Igy
oxid és nitrid rétegeket allitottak el6, amelyeknek a korréziovédelemben lehet sze-
repiik, szupravezetd dtvozeteket készitettek és a mddszert vékony magneses rétegek
tulajdonsagainak alakitasara is igyekeznck felhasznalni [17].

Végiil, de nem utolsd sorban meg kell emliteni a tudoméanyos alapkutatas cél-
jaira készitendé modellanyagok eldallitasat. Példaul a precipitacio vizsgalatanal,
egyes clméleti szempontbdl fontos, de hagyomanyos tton eléallithatatlan magneses
otvozetek tanulmianyozasanal hasznaltak mar eddig is ion-implantéciot [18]. Az ilyen
jellegii alkalmazasok szamanak ugrasszerii ndvekedésére Iehet szintén szamitani,
ahogy az cljaras részletei egyre tisztazodnak, kontrolalhatésaga javul.

1V. Az ion-implanticios kutatasok helyzete

A nagyenergiaji ionok és szilard testek kolcsonhatasanak vizsgalata kiilonos
intenzitdssal az 1950-cs évek végétdl folyt. Ebben a munkaban a vezeté szerepet az
USA. Nagy Britannia és Dania jatszotta és fontos, clsésorban elméleti eredmények
sziilettek a Szovjctunioban is. E kutatasokbdl indultak ki a kdzvetleniil ion-implan-
tacioval foglalkozo vizsgilatok, és 1967-—68 ota ezek ©nallo kutatasi teriiletnek
tekinthetok.

Az ion-implantacid jelenleg a kozepesen kéltséges kutatasi teriiletek kozé tar-
tozik. Az implantalo berendezésnek minimalis 100 keV energiara felgyorsitott ¢s
tomeg szerint szeparalt ionokbol kell minimalisan 10 gA aramot produkélnia az
ultranagyvakuum rendszerben clhelyezett céltargy feliiletén. A f6 technikai problémat
a kielégité nagysagi ion-aramot adé ionforrasok jelentették, azonban ma mar ke-
reskedelmi forgalomban kaphatdk minden igényt kielégité ionforrasok. Ugyancsak
kereskedelmi forgalomban beszerezhetdk teljes implantald berendezések, amelyek
jelenlegi vilagpiaci ara 30 000 ¢s 100 000 dollar kozt valtozik, teljesitménytdl fiiggden.
Az emlitett konnyiiion szondas vizsgalatok elvégzésére sziikséges kisebb teljesit-
ményli. tipikusan 2 MV-os gyorsité berendezés felszerelése joval koltségesebb, mint-
egy 200 000—300 000 dollart tesz ki. Fontos tény azonban, hogy az ion-implanta-
cioval kapesolatos miiszaki, instrumentélis problémak ma mar a nuklearis technika
egyszerii rutinfcladatait jelentik csupan, mégha a szilard testek kutatidsaban szo-
katlan és a viszonylag koltséges modszerekkel allunk is szembe.

A kifejezetten ion-implantaciéval foglalkozé laboratériumok gyors iitemben
valo kialakitasa és felszerelése vilagszerte 1967 koriil indult meg és mindmaig foko-
zG6do ditemben halad, parhuzamosan a kutatasok korének kiterjedésével. Ebben a
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munkéaban az USA ¢és Nagy-Britannia jelentés elonyre tett szerl a (dbbi orszaggal
szemben. Az ion-implanticio eddigi legjelentdsebb ipari alkalmazasat két amerikai
cég valdsitotta meg, amelyek 1970 elején negyedik generacids szamoldgépekhez
készitett logikai integralt aramkoroket hoztak forgalomba. Ugrasszeriien fejlédtek
az utébbi két évben az ilyen iranyu kutatisok Japanban is, a kormany 2 millio
dolldros tamogatasaval, és ezek eredménycként ez évhen szamologép altal vezérelt
ion-implantacios nagyiizemi tranzisztorgyartast inditottak meg. A szocialista or-
szdgok koziil Szovjetunidban torténtek jelentds erdfeszitések az implantacid lehe-
toségeinek kiaknazasara, igy pl. sikeres kisérleteket végeztek nagyfrekvencids tran-
zisztorok eldallitasara [19].

A kovetkezd tablizatban osszefoglaljuk az ion-implantacios kutatasok hely-
zetét jellemzo 6 adatokat:

Kutatéhelyek szama (1969. jinius) 94
Kutatéhelyek szama a szocialista orszigokban (1970) 14

Evi raforditasok osszege (1969) kb. Smillio$
Kutatok szama: (1969) kb. 500 f6

Raforditasok ndvekedési tteme (1967-161 1969-ig) évi 80—100"
Kozvetlen szilardtestlizikaval kapesolatos kutatasok
részaranya (1969) 30—40%

Osszefoplalis

Az ion-implanticio mechanizmusanak és cddigi alkalmazasi teriileteinek atte-
kitése azt a kovetkeztetést sugallja, hogy ¢z a mikrootvozési eljaras, elsdsorban a
félvezetd technoldgiaban. jelentds szerepet fog jiatszani a jovoben. Ezt alitamaszija
az a tény is. hogy igen sok orszigban folyik igen intenziv munka ezen a teriileten.
Az ion-implanticios kutatasok hazai meginditasa a fentick alapjin is sziikségesnck
latszik. A KFKI-ban, ahol a potencialis feltételek a rendelkezésre allo nukledris
technikai tapasztalatok révén leginkibb adottak, néhany honapja megindult a konkrét
elékészité munka. Ez az 10 technikai lehetéség viarhatdan Magyarorszagon is szi-
mos kutatasi teriileten kedvezé hatasu lesz, kiilonds tekintettel az ipari-technologiai
kutatasokra.
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Bevezetés

A szupravezetés elméletében a fenomenologikus Ginzburg—Landau egyenletek
[1] igen lényeges szerepel jatszanak: a szupravezetd allapot leirasat adjak a fazisat-
meneti pont kdzelében kiilsé magneses tér jelenléte esetén. Az elmult 6-—8 évben
a szupravezetok fizikdjaban elért njabb eredmények legnagyobb része kapcsolatos
a Ginzburg-—Landau climélettel: az egyenletek kiilonféle fizikai koriilmények. geo-
metridk stb. esetére valé megoldasai kapesan egy sereg jelenség felfedezése, ill. magya-
razata valt lehetségessé, igy — hogy csak a legfontosabbat emlitsiik - az in. London-
tipust szupravezeték magneses visclkedésének értelmezése.

Az elmélet mikroszkopikus megalapozasiara a Bardeen, Cooper, Schrieffer [2]
(a tovabbiakban BCS) elmélet felallitasa utan keriilt sor. Gorkov [3] els6ként ltha
a rendparaméter mikroszkopikus értelmezését adni és az elmélet fenomenologikus
allanddit a BCS elmélet alapjan leszarmaztatni. Tovabba meghatarozta az elmélet
érvényességének korlatait is. Késébb a Ginzburg—Landau—Gorkov elméletnek
kiilonféle altalanositasai véaltak ismertté: egyes szerzék [4], [S]. [6], [7], az elmélet
alacsonyabb hdmérsékleten is érvényes viltozatat dolgoztak ki, masok a levezetés
érvényességét altalanosabb fizikai koriilményekre terjesztették ki, mint pl. szennye-

* Erkezett 1970, jal. 30.
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zések jelenléte [8], [9). Mindezen elméletek azonban Iényegében a BCS elméletet
hasznaltak kiinduldpontul, mely a kvazirészek kozott a Fermi feliilet kornyezetében
konstans, nem retardalt kétrészecske kolcsonhatas feltételezésén alapul. Ismeretes,
hogy az 1in. erés csatolast szupravezetok, mint Pb, Hg, esetében a BCS elméletnél
altalanosabb elmélet [10] kidolgozasa valt sziikségessé, hogy kiilonféle kisérleti
tényeket magyarazni lehessen. fgy pl. a szupravezetd allapotsiiriiség energiafiiggésé-
ben észlelt struktira arra mutatott, hogy az effektiv k6lcsénhatas fonon-kicseréld-
désbdl szarmazo részének retardacidja lényeges szerepet jatszik [11]. A BCS elmélet
egy tovabbi fogyatékossaga, hogy a kristaly anizotrépia kévetkezményeit nem veszi
figyelembe és igy bizonyos erdsen anizotrép szupravezetd tulajdonsagokat mutatd
anyagok esetében nem alkalmazhatd.

Mindezek arra inditottak a szerz6t, hogy a Ginzburg—Landau egyenletek
mikroszkopikus elméletét altalanosabb keretek kozott vizsgalja. Igy a konstans BCS
kolesénhatas helyett egy altalanos, fononkicserélddésbél szarmazo, frekvenciafiiggd
effektiv elektron-elektron koles6nhatasbol kiindulva leszdrmaztattuk az erds csato-
last szupravezeték magneses térben TS T. esetén vald viselkedését leird cgyenlete-
ket [12]. Egyrészt azt talaltuk, hogy a Ginzburg—Landau egyenletek erds csatolas
szupravezetokre is érvényesek az atmeneti homérséklet kozelében, ami fizikailag
annak a kovetkezménye, hogy a részecskepar relativ és tomegkozépponti szabadsagi
fokai mozgasa fiiggetlenné valik 7,.-hez kozeledve, masrészt viszont az elmélet para-
méterei megvaltoznak a gyenge csatolasi esethez képest. Megadtuk a paraméterek
altalanos kifejezéseit és ramutattunk arra, hogy meghatarozasuk az erds csatolasi
problémat zérus kiils6 magneses tér esetén leird fiiggvények segitségével torténhet.
Ezen vizsgalatok kiegészitéscként most azt is bebizonyitjuk, hogy az erds csatolast
esctre valo attérésnél a Ginzburg—Landau egyenleteket kiegészitd hatarfeltétel
alakja is valtozatlan marad, nemcsak a Ginzburg —Landau egyenleteké, amibdl
kovetkezik, hogy a H,., és H,, kritikus magneses terek hanyadosdnak az értéke
eros csatolasa szupravezetéknél is ugyanaz az univerzalis dllandd, mint gyenge csa-
tolasuaknal.

Az erds csatolast Ginzburg-—-Landau problémaval kapcsolatban 1967-ben
Eilenberger és Ambegaokar [13), valamint Yorke és Bardasis [14] is végeztek vizs-
galatokat, akik mas modszert* hasznalva a szerz6 1966-os eredményével {12] egyezd
eredményt kaptak a Ginzburg—Landau egyenleteket illetéen. Ok a H,-re kapott
kifejezés numerikus kiértékelését is elvégezték olom esetére.

Az erds csatolast szupravezetok problémaja mellett a szerzé vizsgilatainak
tovabbi targya az anizotropia effektusok figyelembevétele volt. Anizotrép szupra-
vezetokre a fenomenologikus Ginzburg—ILandau egyenletek megfelel6jét Ginzburg
[15] adta meg. A Ginzburg-(éle egyenletekben a Ginzburg—Landau egyenletekben
szereplé skalar tomeg helyett tomegtenzor szerepel. A Ginzburg egyenletek elsé
levezetése a mikroszkopikus elmélet alapjan Gorkov és Melik-—Barkhudarov [16]
nevéhez flizédik, akik anizotrdp egy-elektron energiakbol indultak ki és egy konk-
rét formaban meg nem adott anizotrép kolcsonhatast tételeztek fel.

Mi a Gorkov és Melik— Barkhudarov-énal tobb szempontbol is altalanosabb
vizsgalatot végeztiink el a szupravezetdk magneses térbeli viselkedésében megnyil-
vanulé anizotrépia effektusokkal kapcesolatosan [17], [18]. Egy &ltalanos, mérték-

* Ez a modszer a Gorkov-félénck az altalanositdsa. Hatranya, a szerzo éltal haszndlt mod-
szerrel szemben, hogy anizotropia effektusok figyelembevételére nem alkalmas.
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invarians, nem-retardalt két-részecske kolcsonhatasbol kiindulva olyan egyenleteket
vezettiink le, melyek nemcsak 7, kozvetlen kozelében, hanem alacsonyabb hémér-
sékleteken is érvényesek London tipusi anizotrép szupravezetdkre. A jelen dolgo-
zatban meghatarozzuk az anizotrdp effektiv elektron-elektron kélcsdnhatas konkrét
alakjat is az elektron-fonon kélcsdnhatasbdl kiindulva, kristalyanizotrépia effek-
tusokat is figyelembe véve, majd ezen kolcsdnhatas segitségével szarmaztatjuk
a TST.-nél érvényes egyenleteket. Mig Ginzburg—Gorkov-—Melik— Barkhudarov-
nal az aram és gap egyenleteiben szereplé t6megtenzorok egyformak, mi arra az
eredményre jutottunk, hogy ezen két egyenletben altalaban kiilonb6zd témeg-
tenzorok lépnek fel. A két tomegtenzor kiilonbozdségét a kristaly anizotropianak
az effektiv kolcsonhatason keresztiil vald megnyilvanulasa okozza. Ramutatunk
arra, hogy H,,, valamint a behatolasi mélység két, egymasra merdleges, tér esetén
valo mérése révén a tomegtenzorok eltérése kimérhetd lchet.

Az elsé fejezetben a fenomenologikus Ginzburg—-Landau elmélet ismertetését
adjuk. Foglalkozunk az egyenletekben szerepld paraméterek fizikai jelentésével,
a szupravezetOk osztalyozasaval az un. Ginzburg—landau paraméter nagysaga
szerint ésa H., H., H,, és H, kritikus migneses terek definiciojaval. Végiil a Ginz-
burg—Landau elmélet anizotrdép esetre vald Ginzburg-féle altalanositasat ismer-
tetjiik.

A masodik fejezet a Ginzburg—-Landau egyenletek és altalanositasaik gyenge
csatoldsi é$ izotrop szupravezetokre vonatkozo levezetéseivel foglalkozik. A Gorkov-
161 [3] szarmazo levezetés ismertetése utan a Werthamer [4] és Zumino, Uhlenbrock [3]
modszert targyaljuk. Megadjuk a Werthamer [4] féle altalanositott Ginzburg—Landau
egyenleteket, melyek London tipusu szupravezetok esetén 7.-nél lényegesen ala-
csonyabb homérsékleteken is érvényesek.

A harmadik fejezet targyalja az erds csatolasi szupravezetGk magneses térben
valo viselkedésének problémajat. Az erds csatolasi Ginzburg—-Landau egyenletek
elektron-fonon kolesénhatasbdl kiinduld levezetése utan az egyenlet paramétereinek
diszkusszioja kovetkezik, majd a hatarfeltétel levezetése zarja a fejezetet.

A negyedik fejezetben azt vizsgaljuk, hogy a kristaly anizotropia figyelembe-
vétele milyen effektusokhoz vezet szupravezetok magneses térben valo viselkedése
szempontjabol. Az effektiv elektron-elektron kolecsénhatasnak az egy-fonon kicse-
rélddésbol, a kristaly anizotropia tekintetbe vételével vald leszarmaztatisa utan
egyenleteket vezetiink le, melyek anizotrop. London tipusii szupravezetok 7.-nél
lényegesen alacsonyabb hdmérsékleten valo leirasara alkalmasak, majd ezen egyen-
letek 7'<T,-re vonatkozd alakjat vizsgaljuk meg és ramutatunk az anizotropia
kiilonféle forrasainak szupravezetok magneses térbeli viselkedésében vald meg-
nyilvanulasaira. Ennek kapcsin diszkutaljuk azt az eredményt, hogy az aram és
gap egyenleteiben szerepld tomegtenzorok altalaban kiildnbozdk.

A Fiiggelékben megvizsgaljuk a Ginzburg-—Landau elmélet érvényességét a
fluktuaciok szempontjabdl. Ginzburg [49] szamolasat altalanositjuk azzal, hogy figye-
lembe vessziik a rendparaméter fazisinak fluktuacidit is. Eredményiink szerint a
Ginzburg—Landau elmélet (7.— T)/T.>10"'* homérsékleten érvényes. amely a
kritikus hémérséklettsl két nagysagrenddel tavolabb levd korlatot jelent az elmélet
alkalmazhatdsagara mint ami csak az abszolut érték fluktuacidjanak figyelembe-
vételével kaphaté. A kritikus tartomany, melyen beliil az elmélet mar nem érvényes
a fluktuaciok tulsagosan naggya valasa miatt, azonban igy is messze a mérhetéség
hataran kiviil esik szupravezetok esetében. '
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1. A fenomenologikus Ginzburg—Landau egyenletek

1950-ben Ginzburg és Landau [1] fenomenologikus elméletet allitottak fel mag-
neses térbe helyezett szupravezetdk viselkedésének leirasara a kritikus homérsék-
lethez kozeli homérsékletekre a masodrend(i fazisatmenetek Landau-féle elméletét
[19] véve alapul. A szupravezets allapotot egy ¥/ (R) komplex rendparaméterrel
jellemezték oly mddon, hogy ||? a szupravezetésben részt vevd ,,szuperelektronok™
stirliségét adja, mely zérushoz tart a T, kritikus homérsékleten.  fizikai jelentése
még nem volt vilagos abban az idében. Plauzibilitasi argumentumok alapjan Ginz-
burg és Landau a kovetkez6 szabadenergia-funkcionalt irtak fel:

#

F=[dR /(R)Ibi[gmd ok A(R)]ljl

H*(R) ;
R ] (L. 1)

ahol f(R) a fém szabadenergia-siirlisége zérus kiilsé magneses tér esetén, H*/8xr a
magneses energiasiirliség, & konstans, melyet £%/2m-nek valasztottak (m az elektron
tomege) és ¢* a ,szuperelektronok™ effektiv toltése. Ginzburg és Landau feltételez-
ték, hogy a kritikus homérséklethez kézeli homérsékletek esetén, amikor is |i[*
kicsi, /(R) hatvanysorba fejthetd jifj* szerint:

/()

SUR) = [, +-a(T)r|* + W+ (1.2)

ahol f, a normal allapoti fém szabadenergia-siiriisége, mely -— feltevés szerint —
filggetlen a helytdl: o és f# homérséklet -— (és nyomas) fiiggd allandok. (Ezen kifej-
tés érvényességének korlataira még a késiébbiekben kitériink.)
Zérus kiilsé mdgneses 1ér esetén az egyensilyi allapot homogén, igy a szabad-
energiat [y|-szerint minimalizalva kapjuk:

F
T 20| ol + 2B Wl = 0

azaz

! C// W/HIQ =0 vagy l‘//u‘g = ;i,;: (I 3)

' A fazisatmenet jelenségének leirasahoz fizi-
T bl 7y i o
‘\/< e i kailag azt varjuk, hogy a szabadenergia [

figgvényében T=>T, és T<T,.-ré az 1. ab-
1. dbra ran lathato modon viselkedik: 7'=T,-re,
a normal fazisban, zérus kell legyen a
legvaldsziniibb Y érték, mig T <T.-re a
szupravezetd fazisban, a szabad energia minimumat egy véges ¥, értéknél varjuk.
fgy tehat a [,-ra nyert két megoldas koziil |, =0 a T>T, esetnek felel meg,

2 == — 7
[l I

S

pedig, a paraméterck kovetkezd, lehetd legegyszer(ibb, valasztasa
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mellett
T. ~F
T

[+

o= —ol, l's=
B = B, = konst = 0 (I.4)

2
0 = J, = konst [—- k -],
2m

T <T,-re adja a probléma megoldasat. 7' T.-nél tehat az egyensulyi szabadenergia
(Qa terfogdtot jeloli)

2

N —
= R

F(ihy) = Q

melybdl a homérséklet szerinti kétszeri derivalassal megkaphatd az egységnyi tér-
fogatra esd fajhé ugrasa a kritikus pontnal

AC = - “. ., (L. 5)
Hasonloképpen, a /1, kritikus magneses ér értéke is kifejezheld az «.. fi, paramé-

terekkel. H2/8n az az energia. mely a szupravezetd és normal allapotok kozotti
energiakiilonbséget kompenzalja:

5

IH?

I | I 1
fimtim g = —aibl =B it = 5 % (L.6)
ahol kihasznaltuk (I. 3.)-at. (1. 6)-bol tehat
! dp lnf [ At
H, =/ oz = 7 |
=P = gk

Magneses tér jelenlétéhen a szabadenergiat y* és az A(R) vektor potencidl szerint
minimalizalva a Ginzburg—Landau egyenletekhez jutunk.

d et : A, (R)
gon G s ot O,
5[»:: he A‘“’J WP T B
vagy (I. 2) felhasznalasaval
. i 2
| Pl A(R)] Y (R)+[oct — fe PP (R) = 0 Fis
AR he
és
’ 4r L - At i
A £ mft(. { R 14 oR | 2mize WEAR)
amibol 4
N N ¢ 2A
v L9
e 4mfl [‘J AR 7 OR|  2mhie e ' th=)
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Megjegyezziik, hogy a variacios derivalt képzése soran kihasznaltuk, hogy a hatar-
feliileten,
0 iet i
[:")R -y A(R)]"l/l -0 (1. 8a)

Az (1. 8), (1.9) differencidlegyenlet-rendszer megoldasaval kaphaté meg i (R) és
A(R) legvalosziniibb alakja.

Az elmélet két karakterisztikus hosszat tartalmaz: a ¢ koherencia hosszat és a
2 behatolasi mélységet. ¢ arra jellemzd, hogy a rendparaméter hogyan maodosul
valamilyen lokalis zavar hatisiara. Az (1. 8) cgyenletbe 4 -0-t irva és valos rend-
paraméterre szoritkozva konnyen kaphaté az az eredmény. hogy a perturbicio
exponencidlisan cseng le a

ey | ° (1. 10)
oA

karakterisztikus hosszal. (1. 4) felhaszndlasaval adodik, hogy S(T)--(T, - T) '™
ha 7T=7,: tehat a koherenciahossy végtelenhes tart a kritikus pontndl.

A behatolasi mélység a magneses (érnek a szupravezetd anyagba vald behatola-
sat jellemzic Az (1 9.) egvenlethdl w legegyszeriibb esetben. amikor félteret kitolta
idealizalt szupravezetd csetét tekintjiik (2. dbra), o magneses (érerdsségre a

", 1 (0)e D

kifejezés adddik, ahol
Fomet | |
AT Yoo Y PR et el 16 1.1hH
A ¥ Are’ Wt (T TP (

@

azaz a behatolasi mélység is végtelenher tart, ha 77 -7, hasonldan, mint £(7).
A két karakterisztikus hossz hanvadosa az un. Ginzburg - Landauw paraméter:
A(T) me O fi (1
ETY) ek} 2n i

mely homérséklet fiiggetlen 7, kozeléhen.
A szupravezetoket magneses (érben valo viselkedésiik szempontjabol o2 értéke
alapjan két nagy csoportha szokids osztani, csetén beszéliink  Pippard-féle

Jd

vagy 1 tipust szupravezetékral, melyeket reverzibilis

< magneses &s termodinamikai viselkedés jellemez (1 -
] i nél kisebb kiilsé magneses tér jelenléte esetén teljes
WESAG Mecissner effektus, sth.). A legtébb tiszta szuprave-
0TI - a At i
R 7etd ebhbe a csopoertba tartozik (¢, 0.05 0,01,
l

Ko QLT e NS, Vst tie QS (RBTIREY, WA ey -

/

/s
vel jellemzett szupravezetok a London-féle. loka-
lis. wvagy 1L tipusa szupravezetdk. Jellemzapik o
i nem tokéletes Meissner effektus, az alsd ¢és felsod
kritikus magneses terek megjelenése: o szupravezeto
2. dbra mintaba a térbehatolas epy also, 71 kritikus (érnél
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kezdodik el és a teljes behatolas a felsé H,, kritikus térnél valdsul meg.
A H. - H-H, tartomanyban egy egyenletes eloszlash, aram-orvényekbdl allo
struktara alakul ki. Ezt az drvényképet a Ginzburg—Landau egyenletek meg-
oldasaval Abrikoszov alkotta meg [20].

Az Orvény magjiban az anyag normal allapoti. H,. az a tér, amelynél egy
Orvény keletkezése a szupravezetd anyagban energetikailag kedvezévé valik, mig a
11, térnél az Grvények olyan nagy siirlisége alakult ki, hogy megindul a szomszédos
drvények magjainak atfedése.

H,, szamolasa legegyszeriibben a Ginzburg ~Landau egyenletek linearizalt
forméja alapjan torténhet [21). H, -hoz kozel (1. 8) (¢* == 2e-t irva) a

Ji

2m

8 2
[\’"“ :I‘( A(R)J W s (1. 13}

alakra egyszeriisodik. ahol rot A =H és I helyett a kiilso térerdsség irhatd be.
ugyanis a szelfkonzisztens magneses tér jarulékai | rendiick és gy elhanyagol-
hatdk ((I. 9) y-ben masodrendii). A linearizalt cgyenlet olyan megoldasat keressiik,
amikor az egész anyag szupravezetd (nemesak a feliilete). Az (1. 13) cgyenlet forma-
lisan megegyezik cgy 2e toltésii. magneses térbe helyezett részecske Schradinger
cgyenletével. = iranyi (ér esetén @ részecske = irdnyt r, sehességeel mozog, az xv
sikban kdtmozgast végezve
200

me

korfrekvencidval, Az cgyenlet Kotort allapott megoldasihoz tartozd sajat-értéked

. | . | /' i .
£y = migqnt S Lho.. n .oeglsy,

A legalacsonyabb nivé energidja. # =0 . -0 helvettesitéssel:

. | ehtl
By oy din = 5
amibdl

held

fr¢
Ennck megoldasa IH-ra adja a felsé mdagneses teret /7 -t

I v AR “ |4)
s oh

mely az o paramétert tartalmazza, akar csak Cia homérsekletfiiggese is, természete-
sen, & hémérsékletfiiggését koveti. I, az a legnagyohb érick, amire még van

2

Lo

!
5 (i ( A8 ¢ . sseten 2ehllime ! ! L
szupravezetd tipust megoldas. n 0. v, =0 esetén e hilini %) ‘n . o8 a7

ebbdl adédo tér H I, ; hasonldé a helyzet. ha v, 0.
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(1. Tr-et éx (L 12t telhaszndlva kapjuk (L 1)-bol hogy

thy = F25EH, (1 1)
Ha »- e H, o M ¢s gy W M- -reis szupravezetd az anvay, nen feljes
a Meissner effektus, amint azt a L tipust szupravezetokeol allitottuk, Ma
[

akkor M, - esetén metastabil alapot alakuolhat ki 77 -vilvenkoo
tathiitési kritikus magneses térmek neves

y /ll‘\
» Saint James &s de Genpes [22] 1903
ban kimutattak, hogy a szupraveseto strok
Srutira - tara, a nukleacio kialakulasa oo minta o
verefo liiletén  kezdadik meg. Létezik cov 11
krittkus magneses téro mely /1 nél na-
gyobbés a M, Al tartomanylban o
minta belseje mar nem, de epy felilet
rétepe még szapravezetod allapotban van.
-~ Fzen probléma vizsgalatiban az (1. 8a) ha-
tarfeltételnek agen lényepes szerepe van.
A feliiletre merdleges kitlso magneses (¢
il eaeten az ellektus nem lép fell ezér regyvik
fel. hopy B - oardanya. o szupraveszeto has
tarfeliilete az o sik és o szupravezeto as
voDtartomanyt foglalp ol (3 abeag 10 A0 000 Hx mértek valasztas mellet

Saimnt fames ¢de Gennes a

Sriqetelo

i R i) (L. 10y

alakban kerestek a hncarzalt (1 13y Ginzburg-—Landau egvenlet megoldasat,
(L 16o)-ot €11 3-ha behelvettesitve

JE g A 2elin ), _
: R F s <ty (117
Yo dyt o ¢
covenlet adadik Ehher prnl g
'
T
0 (1. 18)
oy " ’
i . ke §k "
hatacleliérel. (1 17) olyan mint epy vy I coyensalyi helyzetd harmonikuos
oL
oszeillitor Schrodinger cavenlete, A szerzok o hatarfelictelt oly modon vertek
figvelembe, hopey (L 17)-ct oy modositott, az egész == v tartomanyhan
érveénves
/1. (/.."/

A VA L&
IR G Z,. ( !



FROS CSATOLASU FS ANIZOTROP SZUPRAVEZETOK MIKROSZKOPIKUS LEMELE TE 13

egyenlettel helyettesitették. ahol

WEHE
F(x) - me* R
K- x) K=={)

A megoldas, mely a legalacsonyabb sajatértékhez tartozik, (1. 18)-at automatikusan
kielégiti, maga a sajatérték pedig kisebb, mint a . bulk™ probléma esetében, ami azt
mutatja. hogy a felileti nukleacio energetikailag elonyds. Részletes szamolas cred-
ménye az, hogy v, optimalis értéke 0.59 (7)., a megleleld sajiatériék:

el
o 0.59 v
me
azaz. (1. 7) és (1. 12) felhasznalasaval,
. 24l (1. 20
és (1. 1d)-gyel dsszevetve:
", L7 H,. (1. 21)

Hangsilyozzuk. hogy az (1 21) eredmény szempontjabol az elmélet 2. ¢ paraméte-
reinek konkrét értékei lényegtelenck. esak a Ginzburg  Landau egyvenlet alakjo és
a hatarfeliéeel lénvegesek.

(1. 20), (1. 21) és (1 15)-bol Lathatd, hogy L tipusa szupravesetékaél M- H
“H,,. mig l-es tipust szupravezetGknél 042 -1/ 2 esetén M- Mo 1 ha
pedig x - 042, akkor M, - I, . Az utelsd esetben a feliileti szupravezetd allapot
termodinamikai cgyensilyban nem létezhet. talhiitéssel azonban 1/, mégis észlel-
hetd volt.

A Ginzburg - Landau cgyenlet az cddig bemutatott Tormajaban izotrdp vagy
kobds anyagra érvénves. Az altalinositis anizotrop esetre Ginzburgtol [15] szarma-
zik. A szabadenerpia ckkor a kavetkezo alako:

HT

)
Sn it

i A(R)l /A
he

i

i
. : . T i -
= / R [»/\(R)-}'(’“‘, [\‘R' : , ) A(R)' l//' ""n'r
‘ " Al
ahol 4, az izotrép eset o konstansa helvett felleps tenzor. (L 22)-ben az azonos
e A ; . h*
indexckre dsszepzés van. Az izotrop eset oo . valae stisa helyett most o, - i
2 21,
irhato, ahol m,, tdmegtenzor. A szabadenergiat, hasonloan mint az izotrop esetben.
minimalizalva kapjuk az an. Ginzburg-cgvenleteket:

o, ie' I l : ie' ' S i 5
Al Y(R) L, B o == 0 (1 23)
7 T ‘\ " he A,,, Ve he “.'/’( A /. / _
ie' N’ N Rt
' A : = A,. 1.24)
I (R) 4m,,, "// IR, v IR, o, ¢ ik (
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1I. A mikroszkopikus elmélet gyenge csatolasi, izotrop szupravezetokre

. 1. A Ginzburg - -Landau egyenletek Gorkov-féle szdarmaztatdsa.
Az elmélet érvényességének feltételei

A Ginzburg-—Landau elmélet [1] mikroszkopikus megalapozasiara csak 8 évvel
az elmélet felallitasa utan keriilt sor a Bardeen, Cooper. Schrieffer 2] elmélet alapjan.
Gorkov [3], Green filggvényes technikat hasznalva megmutatta, hogy a mikroszko-
pikus elmélet egyenleteibol az (L. 8), (1. 9) cgyenletek leszarmaztathatok és a para-
méterek kiszamitasara dsszefiiggéseket nyert. Ebben a pontban réviden ismertetjitk
a Gorkov-féie icvezetes gondolatmenetét és eredményeit. E célbdl vezessiik be a ¢
és F termodinamikai Green-fiiggvénycket a

G 1Ty 1) = Ty (ry, T lF (ry, 1)) =
Frn nar, ) o T (rn td g (ra. 1)) -

definicioval, ahol /) (r, 1) és r(r, 1) Heisenberg-képbeli részecske kelté és eltiintetd
operatorok. Az I Green-fiiggvény 7Erustol kiilonbozé volta a szupravezetd allapot
jellegzetessége ¢s kifejezi mikroszkopikusan sok elektronpar kondenzalddasat egy
allapotba. t,, 7, imaginarius idé-valtozok, melyek 0 és 1/T kozott valtozhatnak és
a T, operitor a mogitte szerepld operatorokat a t valtozd névekedésének sorrendjé-
ben rendezi cl. i

Az atlagolas Gibbs-féle statisztikus atlagot jelent. Attérve a G(ry, 1,. 7y, 1,) és
Fr(ry.ty. 1. ©) Green fiiggvénvek Fourier transzformaltjaira a © - ¢, -7, val-
tozd szerint a

Grit th s T 3 et (e r')
(g’ ey i 22 e et F (B X))
drgl s @it Dk Ty nsegésy,

dsszefiiggések segitségével. Gorkov a G, és FY * fligagvényckre vonatkozo

R I
I 4
i 2m

I_._n.-, ; ', [ i ’(‘,’ A(r)] n ,,l EXer) = A@G,rr)  (I1L1.2)

2m | dr

o e

A(r)] ](,w(r r')=o6(@-t)-A@F (r,r') (AL L)

r

egyenletekbdl indult ki **
A (1L 1.1 és (11 1.2) egyenletekben szerepld A(r) fiiggvényt a I\ovetkem egyenlet
definialja
16 o RV A 7 SR % (IL 1.3)

o

* A tovibbiakban G -t irunk G & ¢s Z'-t :J' helyvett, az cgyszer(iség kedvéért,
wm (ll"

** It és a toviabbiakban is fi == 1
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A(r) térmentes (H == 0) esetben az energiagappel egyezik meg, ¥ a BCS kolcsdnha-
tas [2] Gorkov-féle alakjaban,

Hiy = '2/ f Vi (W (O, (1) ,(r) dr-ban (I1. 1.4)

szerepld csatolasi allando.
Gorkov bevezeti a normal allapotot kiilsé tér jelenléte esetén leird G, (rr,)
Green fliggvényt is, amely az
" l (() "(" ‘ ~ ’ ¥ ’
[:m fetes [(,)r - A(r)] N ,ul G, (r.t') = d(r—-r) (I1. 1.5)

zm

egyenletnek tesz eleget. G, segitségével G,, és F;f a kovetkezd mddon fejezhetd ki
G, r)=G,(@rr) - f(7,,,(r. rYARYEY (", ) dy”
Fr,r) = f G, (" DAE)G,(x" ) dr”
Gorkov ezen egyenletcket hasznalja G, és /! kozelité meghatarozasara, azon
fizikai koriilmények kovetkezményeit figyelembe véve, hogy az elméletben érdekes
tavolsagok sokkal nagyobbak az atomi tavolsagnal és hogy T-- 7.
Az elsé koriilmény miatt G,, kvazikiasszikus kozelitésben szamithatd, azaz

G (r.v) = GV p) v, (1L, 1.6)
ahol

P(r.r’) - ;:' A(r)(r—r)

és G a normal allapoti Green fiiggvény H =0 esetén:

m O R e L
o7 o e v, o=0
2njr—r’|
Go(r—r)= oot (11.1.7)
m ~ipyle—p) 10 2
;i €@ e bR
2rje-r|
Ll R il 13 "
Aze v =e fon exponencidlis szorzéfaktor miatt GV az |r—r] =0
v 176 . ,
£ = 20 & karakterisz-

pont koérnyezetében lokalizalt, az r,, - G DRTs ~ Intl

) . i §
tikus tavolsagon csokken e-edrészére. Itt &, = | 76;'}" 7. 8 Pippard-—-BCS-féle
s BC
koherenciahossz, mely a par kiterjedését jellemzi zérus h6m.érse'kleten.’ w-ra (1. 1.3),
(I1. 1.8)-ben Osszegzés van. Ebbe az Gsszegbe az n = 0 koriili tagok adjik a leglénye-
gesebb jarulékot, mert az exponencidlis levigisa ezckre a Iegcnyl:ébb. n=0 esetén
roo=1,76¢,, aminek alapjan érthetd, hogy az elméletben szerepld karak‘terlsztlkt'ls
hossz éppen &,; a lassan véaltozé mennyiségekkel kapcsolatban a lassu valtozas

61



116 MENYHARD N,

jellemzésére éppen C,-t fogjuk hasznalni. Az, hogy a kritikus homérséklet koriili
homérséklet-tartomanyra szoritkozunk, a kovetkezd feltevéseket teszi jogosultta:

1. TST.-nél A(r, T) kicsi kyT.-hez képest, és igy jo kifejtési paraméter. Indo-
kolas: T=0-nal A= 1,76 kxT,., T novelésével A csokken és A(T,)--0.

2. T<T.-re mind A(r) mind A(r) lassan valtoznak a &, koherencia hosszon
beliil. Indokolas: mint az 1. fejezetben lattuk, A(r) (azaz W (r). mint kideriil) térbeli
valtozasat S(T). A(r)-ét A(T) szabja meg és czek mindketten végtelenhez tartanak,
ha 77, és igy elég kozel T.-hez a lassi valtozis feltétele biztosan teljesiil.
A E(T)- &, Teltétel teljesiilése csak (7. - T)/T. 1-hez képest vald kicsiségétdl [ligg:

T ; , . o Tr.-TY ™"
mig a A(7T)=-¢, feltétel igy irhatd L—(/) 0.74 g"[ ‘7' ] ]

N .y 7"
“""'“”oml T J

. 'I‘ I'I 2 l
Sl G 0.74 -

bl adp : . -y 2 i
Vagyis #* - y 0 Ginzburg  Landau elmélet érvénvességének egyik feltétele. Nb

dzaz

esetén, mL‘l_\'rcl'/. 1.1 ez a feltétel az egész homérséklettartomanyban teljesiil. mig
Pb-re, melyre » 0.3 csak 7,-hez igen kozel

3. Minthogy 7" - T, -re a krittkus migneses tér zérushoz tart, 4 magneses (¢ér
nagysaga is kicsinek tekintheto, Pontosabban az

COAE I E
o «
feltételnek kell teljesiilnice.

liven értelemben fogjuk A(r)-t is Kis paraméternek tekinteni.

A feltevéseknek megfeleld sorfejtések clvégzése utan Gorkov kozelité kifejezé-
seket nyer F) ¢s G -ra. ameiyeket behelyettesit a (11, 1.3) gap-egyenletbe., illetve az
aram

S o - .’ '.: < >
j(r) ll:, (V. -~ Nt _: G, (e, ') ~j’ A(r)lim 7,_\_, G, (r, 1)
“ ! LA w

kifejezésébe. Iy modon a Ginzburg - Landau cgyenleteket kapja vissza, melyekben
szerepld rendparaméter a A(r) gap-figgvénnyel aranyos:

TN VN

. LR TN

i B(nkp T3

A(r)
ahol ((x) a Riemann-féle ¢ fiiggvény és N a teljes elektronsiirliség. Tovabba azl
talalja, hogy ¢' = 2e.ami teljes dsszhangban all a szupravezetés parkoncepciojaval.
Az elméletben szerepld egyéb paraméterck értékei a kovetkezok :
2 4 TC(3 )i &y
“ “ a5 ¥
; oo Ol

: e 4 s= 0,13 @ i 1.9
R AL 1+ Y AR | Y i 3 )
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Ezekbdl kiszamolva a karakterisztikus hosszokat, a kévetkezd kifejezések adodnak :
~1/2

Uy
i & =108 ’

. R
£ oa= 0,748, |-
& ) Go [ TK s /‘," .1‘('

) | T e T =15 _ "omiet
ATy = O] ¢ . =/
= o', | - no=)

1. 2. Altalanositott Ginzburg - -Landau egvenletek szdarmaziatasa

Az utdbbi években tébbek kozott Werthamer [4] és Zumino és Uhlenbrock [5)
szarmaztattak le olyan altalinositott Ginzburg ~Landau cgyenleteket, amelyek
levezetésénél nem tételezték fel a gap figpvény abszolit értékének kicsiny voltat,
tehat egyenleteik 7,.-nél Iényegesen Kisebbh homeérsékletre is érvényesek lehetnek.
A 11 1. pontban vazolt t6bbi feltevés (2) és (3.) megtartisa viszont lokalis szupra-
vezetdkre korlatozza az altaluk nyert cgvenletek érvényességét. mert mig ezek a fel-
tevések T.-hez elég kdzel minden szupravesetdre teljesiilnek, 7, 161 tavolabb csak
1. tipusi szupravezetokre maradnak érvénvesek.

Az alabbiakban Werthamer credményeit szarmaztatjuk le roviden, a Wert-
hamer-féle eljardast kiss¢ modositott formaban prezentilva. ami egyrészt egyszeriibb,
masrészt pedig alkalmas a késobbickben (1. 1V, fejesetek) sorrakeril problémak
targyalasahoz szitkséges dltalinositasra. A levezetés minden 1épéshen vald mérték-
invarianciajanak biztositisara Zumino ¢ Uhlenbrock [5] madszerét kovetjiik.

A kiindulasul szolgald cgvenletek a Gorkov-féle (11 1.1), (11, 1.2) egyenletek.
Ezeket az an. kevert reprezenticioba transzformadjuk. azaz Fourier transzforma-
ciot hajtunk végre a kiilonbségi koordinataban. igv pl:

Go(pRY = [, r)e w0 ry)
ahol R == l (ry try). Az (11100 (11 1.2) cevenletek kevert reprezenticioban a
kovetkezo alakot Oltik:

inG,,(p.R) r()‘u[p '. :\(R)'(i,,('p. R)l | ()[A{R)I",.,'(I‘-R)] (T2

— il (p, Ry 0 [;:' pt ‘ -‘\(R)’ I, (p. R)l O[A (R)G L, (p- R) (11.2.2)

ahol &(p) normal allapoti részecske energiat jelol és 0 végtelenrendii differencial-
operitor [23]
(a(p. R)b(p, R)| -

lim ¢xp
R R
posp

.y l 0 B
2 = |\aR, dp.  Op, IR,

S ouya

llu(p.R)b(p’.R'). (L 2.3)
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Itt a és b tetszbleges fliggvények és az xyz-re valo Osszegzés azt jeloli, hogy x, v és =
ciklikusan cserélenddk.

A IL 1. pontban targyalt 2. és 3. feltevések szerint A(R) kicsi és lassan valto-
zik. A mértékinvariancia minden lépésben valo biztositasira Zumino és Uhlen-
brock nyoman bevezetjiik a kis o paramétert az

A(R) == oA (oR)

definicidval és azt hasznaljuk kifejtési paraméterként. lly modon Vi és A-szerinti
szimultan sorfejtést végziink el, ami egy mértékinvarians mennyiség (etszdleges
rendig valo sorfejtésnél biztositja a kozelitd kifejezés mértékinvarianciajat. Tovabba
bevezetjiik. hasonld célbol, a

[l e r
- ) e p
G, ) == G (r,r')exp ‘ } A dr} (1. 2.4)
&3
Fl = Fr@,x)exp|- /' Adr-- / Arlrl (I1. 2.5)
- 4 r" ¢ r.
és
e f iec N
At(r.r’) = A'(r.r')exp |- f Adr- j Adrl (1. 2.6)
¢4 i :
figevényeket is. melyek koziil G, (r, r’) mértékinvarians, F!  pedig az
LM am
MRS Aok 1 L

ie

modon transzformalodik (A* hasonldan) az A -~ A +grad &, = ipe: ? mérték-
transzformacional. Totegracios Gtként (11, 2.4)—(I1. 2.6)-ban a végpontokal Ossze-
koto egyenest valasztjuk. A Ginzburg -Landau egyenletek Werthamer-féle altala-
nositasanak levezetéséhez F,M -1, G, -t a-ban masodrendig sziikséges kifejteni. Mint-
hogy a kiinduld ceyenletek £, -re és (/,-ra vonatkoznak. egyszer(ibb lesz cldszin
azokat szamffani o-ban masodrendig és azutan a (11 2.4). (11. 2.5) formulikbol
vegyes reprezentiacioban g-ban miasodrendig kaphato [5]

G (p.R) ’l P AR L (A vpf] G, (p, R) (11.2.7)
¢’ Pl
i I O RN}
07 ; 1. 2.8)
Fip.R) ‘I 1o DR, i, i’[?,,] Flp.R) (

osszeliiggéscket felhasznilva szamitani G-t és F}-et. :
Az cljaris menete a kovetkezo., A (11 2.1), (11. 2.2 egyenletekben szereplo
mennyiségek mindegyikét kifejtjitk a-szerint:

r B (i.l(,!)) 8 (/"',,” i (:'ll,;'” o

"i I‘; (1) | Iv: th il /UI ) !

'l-)
PP LY

O == (R0F 0 !_0(:) Ay
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ahol
0(0)21; oM — | [i
»R

s
1 o 0 o oY)

(2) __ L o

0 = — 4 lim [aR o Ip aR'] 5

d 9 _i]
IR dp’  dp OR’

/e R

p-p
és az egyforma rendii tagokat egyenlové tessziik egymassal. fgy G, GO stb.-re
egyenletek adddnak. Ezutan G, és F}-re attérve kapjuk

[OR = Vg 2{’:“ A(R)]

a A* 5 2 A

Fro o B i B AR
. # L4

F+o . ’;‘? P([)n]ﬁ\ [ 1= of+ E?

¢ ORA* & A'VRIA® E At (VelAPy
am [ ) 2m [P 2m Jr

; L] 1 ARORAT
o PR R

F+@

] & (pVR[A] )2 | e il !‘,[ | 1 d & ]
= ¢ L el Vv i &
Fowd TR e Y OVRIAT L w kG
(0% o te
o Wt E?
D I A'pOrA - ApOLA*
G, = 2",[]2[ pORA - ApO; A’
2 A2 7 IA[2)2 Fpiirs deig
GO — 1 VR|Z}| [l X de(ion .‘.)J_+_ I (Vm/}ul ) [| 2w + r]ﬂ
“ 8m [ ] [1] am [ ] []
I OLA*ORA o I [p(A*OgA - AORAY |
C 2m Il am* [ Plw-1¢)

iw -4-1:[ 2::2] I (pVIAP) i 2(iw + &)’ oy
kel

I " A2
+ zmg(PVR)zlAl [ ]:l dm* [ Plio + &) i {il

1 (pORA")(pO,A)
mEeode)[ )P
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A kapott kifejezéseket behelyettesitjiik a

R =¥rZ f (any F¢ @R (IL. 2.9)

w

€8
. it 28_ i dp 21
IR =, T;[ (2 POo (R (IL. 2.10)

képletekbe, melyek (II. 1.3) és (II. 1.8) kevert reprezentacidbeli alakjai. A (II. 2.9)
-egyenlethez F ) nem ad jarulékot, mert w-ban paratlan 1évén Osszegzésnél zérus
eredményt kapunk. Tovabba nem ad jarulékot F,f® elsé harom tagja sem, mert
ezek ¢-ban paratlanok és a |p| szerinti integral atirhaté —w,-tél +wp-ig terjedd
g-szerinti integralld a szok4sos mddon. Hasonldan Ff® -bdl az s-szerinti derival-
takat tartalmazé tagok is zérus eredményre vezetnek. Ami az 4ramot illeti, G,,-bdl
csak a p-ben paratlan tagok jonnek szamitisba, azaz G{V. Ily mdédon a kovetkezd
végeredményhez jutunk (E? = g2+ |A]?)

A*(R) = VTZ/ ("”

*2 A K a V”a'ii
Zn)"{[w i Eqt [(ORA +A(0rA)) i +

s o afoul 7 ) o]
- Rl
- 3 JR® ()!A[‘.! + [ ()(|A|z)3 [(l) +F2]2 (I 2 l)

. %[ 1{., 08 oA

qulegt [_2 [A IR OR A]_
2¢ \i p*[3m

A 1 4.12
[ )A‘ A(R)] “ f(zn)ﬂ [(l) _*_Ezlz ( )

melyek éppen Werthamer egyenletei.

A (1L-2.11), (1I. 2.12) egyenletek 7'<T.-nél atmennek a Ginzburg—Landau
egyenletekbe a Gorkov-féle parameterertekekkel [3] A=0 esetén pedig a BCS-féle
gap egyenlet [2] kaphato (L1 2.11)-bél.

Meg kell jegyezniink, hogy a Werthamer egyenleteket (az altalinos esetben)
mind ez ideig nem oldottak meg.

I11. Erds csatoldsi Ginzburg-—Landau egyenletek

II1. 1. Erés csatoldsii szupravezeték egyenletei mdgneses tér jelenléte esetén

Legtobb szupravezet esetében az elektron-fonon kélesdnhatasabol adédo

2
effektiv elektron-elektron kolcsonhatds csatolasi  allanddja g (=——2—g—g(—m,

g : 0
ahol g a konstansnak feltételezett elektron-fonon matrixelem, N(0) az elektronok
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1
4 ’
aminek kovetkeztében a mérhetd fizikai mennyiségek nem érzékenyek az effektiv,
fonon-kicserélddés altal kozvetitett, elektron-elektron kélcsOnhatas részleteire és
ezért a BCS elmélet [2] kielégitden irja le a fizikai jelenségeket. Es vonatkozik az tin.
gyenge csatolasu szupravezetdkre.

Van azonban néhany fém: Pb. Hg stb., melyekre g’ 1. Ezek esetében a BCS
elmélet mar nem alkalmazhato, mivel a kiindulasul szolgald kvazirészecske kép
nem érvényes a kovetkezd ok miatt. [24] Ismeretes, hogy a kvazirész kép mindaddig
érvényes, amig az elektronallapotok I’y szélességére fennall, hogy I', < E; (E, az
elektronallapotok energidja). Szupravezetok esetében a dominans bomlasi folyamat
a fonon-emisszid, amelyet £, = @, energia esetén (wya Debye energia) I', =g w,
nagysagi vonalszélesség jellemez. Az E, = w, koriili energia tartomény a virtualisan
gerjesztett allapotokon keresztiil igen lényeges jarulékot ad a szupravezetd allapot
energidjahoz. Ezen allapotokra tehat I'\/E, =21 és a kvizitész kép, mint allitottuk,
nem alkalmazhatd.

A BCS elmélet altalanositasat erds csatolasi szupravezetok viselkedésének
leirdsara magneses tér nélkiili, tehat térben homogén, esetre zérus homérsékleten
Eliashberg [25] dolgozta ki 1960-ban. Az elméletet Schrieffer, Scalapino, Wilkins,
Wada és Swihart [11], [26], [27], [28] tovabbfejlesztették és sikeresen alkalmaztak
kiilonféle anomalis kisérleti eredmények interpretilasara: igy pl. magyacazni tudtak
szupravezetd diddak aram-—-fesziiltség karakterisztikajanak erds struk torajat,
fajhd anomaliakat. Az elmélet lényege az, hogy a kozvetlen elektron-el cktron
kolcsdnhatas feltételezése helyett a csatolt elektron-fonon rendszer egyenle teibdl
kell kiindulni. Véges hdmérsékleti Green-fiiggvény formalizmus tovabbra is hasz-
nalhaté, csakhogy retardacios effektusok és olyan komplex sajatenergiak Iépnek
fel, melyekben az imagindrius és redlis rész egyenld szerepet jatszik.

A mi célunk erés csatolisi szupravezetok magneses térbeli viselkedésének
vizsgalata [12].

A 11. fejezetben idézett [3], [4], [5] és més, a Ginzburg-—-Landau clmélet altala-
nositasat célzé elméletek [6], [7], [8] mind gyenge csatolast elméletek, azaz lényegében
a BCS elméleten alapulnak és igy nem alkalmazhatok erds csatolasi szupraveze tok
esetében. A fentiek alapjan a kovetkezd, altalinosabb problémat kell tehat meg-
oldanunk: a A(R) gapfiiggvényre vonatkozdé egyenlet helyett a 2w, ry—ry, R)
,,off-diagonal’ sajatenergiat meghatarozo egyenletet kell levezetniink a 2 (@, r, —r5, R)
diagonalis sajat energiat megadd egyenlettel egyiitt. Kiinduldsul a hémérsékleti
Green fiiggvényekre vonatkozd

allapotsiirlisége a Fermi nivon és , tipikus fonon frekvencia) kériilbeliil

) e .
iw—¢& ,( i A(rl)] ‘f“l‘n] Gory,v) = 6(r;—1ry) —
ary ¢

— [ Zoliw, 1y ¥ Ff (v, 1) dity + [ Z1(i0, 11, 1) Gy (g v dey (UL L1

e *
[— iw—¢ [ gk A(ro] 4-;«,] Ex i, v =
C l'l g

= Xy(—iw, xy, 1) F (xy, 1) drg + 2y (i, 1y, £y) Gy (X, r,) dry (I1L 1.2)
2 Fizikai Folyéirat XI1X/2
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egyenleteket hasznaljuk, ahol £( ) a Bloch elektronok energia-operatora koordi-
nata reprezentacidban, X, ill., Z,-t pedig mindazon irreducibilis sajatenergia-grafok
jarulékainak Osszege adja, melyek egy befutd és egy kifuté, illetve két kifutd kiils6
vonalhoz csatlakoznak a 4. 4brén lathaté mddon.*

%

4. dbra

A (IIL. 1.1.), (IIL. 1.2.) egyenletek ily mddon teljesen éltalanosak. A (II. 1.1.),
(IL. 1.2.) Gorkov-egyenletek abban a specialis esetben kaphatdk vissza, ha a X, X,
sajatenergias részek frekvenciafiiggését elhanyagoljuk, Zy(io,ry,ry)= A(r;)d (r; —1ro)-t
frunk, Z,-et a normal allapotra szamolva az egyrészecske energia renormalasa
révén vessziik figyelembe és az egyrészecske energiak effektiv témeges kozelitését
tételezziik fel.

Kevert reprezenticioba attérve, (I1I. 1.1.) és (II1. 1.2)) a kovetkezd alakot
olti:

iwG,(p, R)—0 [8 [p - ? A(R)] G,(p, R)] ==

= 1-0[Z;(iw, p, R) F;; (p, R)]+ 0[Z, (i, p, R) G, (p, R)] (IIL 1.3)

—iwFy (p,R)—0 [s [p+ i A(R)] Fy (p, R)] =

= 0[Z1 (i, p, R)G.o (p, R 4+ 0[5, (~ io0, —p, R)F (p,R)]  (TIL. 1.4)

Itt e(p) = &(p)—p, az elcktronok Bloch-energidja a p, kémiai potencialtél mérve
és 0 a (II. 2.3.) képlettel megadott végtelen rendii differencidloperator. A X, és
Z, sajatenergiak meghatarozasara olyan kézelitést hasznalunk, mely az elektron-fo-

non kolcsénhatast Ym/M (m= elektrontdmeg, M = iontomeg) pontossagig veszi
figyelembe [30], [25]:

Zi(iw,p,R) = — TZ/(‘ZI:)ﬁ Vip—p,io—in')G,(p’, R) (IIL. 1.5)

d /
Zy(io,p,R) = — TZf-(zz)s V(ip—p,io—in")F, (p’, R) (I11. 1.6)
ahol ;
Vip—p,in—iw’) =
= 3 gt w1 Di(io—ic!, p—p) +V.(p— P, ir— ic) (IT. 1.7)
A

* A kvdzirészecske sajatenergidja a szupravezetd dllapotban X, és Xy-bol épiil fel. Erre a kap-
csolatra a tovabbiakban nem lesz sziikségiink, részletes analizise a szerzd [29] cikkében taldlhato
meg.
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A (IIL 1.5.) egyenlet a kovetkezd sajatenergias grafok jarulékai figyelembevé-
telének felel meg,

Dy e
rr_" ‘: ;77T Ny
—— e = SV U SRS . W
g G g G

DA ’VE -
;7 >
g F g F

grafokkal szemléltethetd. (A vastag vonalak jarulékait az F'és G-re vonatkozd
csatolt Dyson egyenletek megoldasai adjak szelfkonzisztensen meghatarozott sajat-
energiakkal.)

(IL, 1.7.)-ben g, , ,» az elektron-fonon csatolasi matrixelem, melyet most,
a A polarizacié mellett, csak az impulzusatadastdl fiiggének tételeztiink fel. Ez a fel-
tevés jogosult, ha az elektronallapot anizotropiaja elhanyagolhatd [31]. Mi ebben
a fejezetben mindenfajta anizotrépiat elhanyagolunk (az elektronspektrum, fonon-
ha feltételezziik, hogy rendszeriinkben szennyezések vannak jelen, ami altal a kiilon-
féle anizotrépia effcktusok kiatlagolddnak és igy a retardacio hatisa szeparaltan
vizsgalhaté. Az anizotrép jarulékok hatasat késabb, a 1V. fejezetben, kiilon meg-
vizsgaljuk.

D, (i —iw’, p—p’) a renormalt fonon-Green fiiggvény, amely jo kozelitésben
fiiggetlen a méagneses tértdl [32]. Ennek az az oka. hogy a

(O

tipusa fonon-polarizacids grafokhoz a fé jarulék egy joval a Fermi szint alatti elek-
tron joval a Fermi szint f6lé vald gerjesztésébol adodik, melyet a magneses tér
befolyasolni nem tud, hiszen a jellegzetes energiik igen eltéré nagysdgrendiiek:
az elektroné gp=210eV, a fononoké w,=10"2eV, kyT=:10"3eV (7'=10 °K-nél),

mig a ciklotron frekvencia, o, = ;Z, még =10 gauss esetén is csak 107%eV

nagysagrendi. i )
V. a Coulomb kolcsonhatasnak az a része, mely a renormalizacios és arnyé-
kolasi effektusok figyelembevétele utin megmarad. B o e
A I (iw, p, R), Z,(iw, p, R) imaginarius frekvenciatol .fiigg(’) sgjatenerglakbol
az erbscsatolasii problémat meghatarozoé energia fiiggd sajétene_r_glék a komplex
w-sikon az imaginarius tengelyré] a valds tengelyre valé analitikus folytatassal

nyerhetok.
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1L 2. Erds csatoldasii egyenletek TS T,-nél

A T <T,- nél érvényes egyenletek levezetéséhez a kovetkezd feltevéseket tesz-
szitk: 1. A(R)és X, (iw, p, R) kicsik, valamint 2. A(R), Z, (iw, p, R) és 3. X, (iw, p,R)
R-nek lassan valtozé fiiggvényei a &, hosszon beliill. A A(R) —~Z, (iw, p, R) altala-
nositastdl eltekintve az 1. és 2. feltevések ugyanazok, mint a II. fejezetben targyaltak.
A 3. feltevés is kézenfekvd,-hiszen T=T,-nél X, R-fiiggetlenné valik a magneses
térnek a normal anyagba valé homogén behatolasa miatt, 7 ST.-nél X, R-fiiggése
csak A(R) és X, (iw, p, R) lassu R-fiiggését tiikrozheti.

A Green fiiggvények kozelité meghatarozésanak a menete a kovetkezd. A
(IIL 1.3.), (I1L. 1.4.) egyenleteket a feltételezett kis mennyiségek szerint harmad-
rendig kifejtjiik és az egyforma rendii tagokat az egyenlet két oldalén egyenldvé
tessziik. gy G, GV stb.-re algebrai egyenletek adédnak. X, és X, p-szerinti deri-
valtjait elhanyagoljuk, mivel izotrép esetet vizsgalunk és ekkor a sajatenergiak
. p-szerinti valtozasa igen lassu [25]. Tovabba az e(p) Bloch energiakra effektiv tome-
ges kozelitést tételeziink fel (e(p) == p*/2m* —p,) X, (iw, p, R) és X, (—iw, p, R)
helyett ¥, w-ban paros és paratlan részeit vezetjiikk be:

1
f(iw’ P, R) w2 2‘ [zl(iw, P, R) i z‘1(_ iw’ P, R)]

1
p(io, p, R) = 6% [Z1(iw, p, R) -+ 2 (—iw, PR)]
fgy a Green figgvények kovetkezd, kozelitd kifejezéséhez jutunk*
2ie : 5 4
0= Vg~ A, []=[-(o~f)+E+H)]

tle

ol pI
Pl & 22 POk —
e W
iz of - ZI|Ef 1 etp o
T PPOR T [ 1 am* [P ki
*\2 §k 0* 1 1 K gk
g (POVE: [[ P 23(s+n)2[1] e [ VHHOI TS~

PR (1) S
o m’*"’Eoi_]al(prR.-f)(P,- WD e

1 :
+4m*2 [Zl-; 2 [48 i ] {(io —f) (P V) f+ (e + 1) (P Vi, )2!‘]—

iy 5 i 4e+p? ] 2 n_
*2 [ ]'5 (ptVRI f) 2 ok [ ]1 ( + )I [ ] 2 {(Vﬂlf) +(VRJ‘)}

* Azonos indexekre Osszegzés van. Tovabbd a X,, f és u fliggvényekben szerepld valtozokat
nem irjuk ki, a jobb 4ttekinthetdség kedvéért. ! A
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l 4 (i — 4 2
“2[ (i —f)(&+p) VRH[ (e+u),_1]‘,%u]+

[y []
4 1" 2% 5 A i
2 [ i 2@ =)+ 1 Va, S Vr) (1. 2.1)
Gﬂ,(p,R)‘:—- (Iw_f)-{—(e-*_‘u) i (ICD f)t(3+ll) l2212___
(] [ ]
- I (/+Vk)ﬂ
2 * [ ] [Z’Apio ZB 2]1,'0;(22]—*- Am* [ ]" .
1 1 ‘ ‘
i am* [ ].| [(VR‘I1)2+ (VR‘./A)‘ -+ ZVR“/ VR,I‘]_
1 :
T A ,[)’5’41 (Vr, Vi, /+ Ve, Vi, 10 : (I11. 2.2)

Az aram (1. 2.10.) képletbe behelyettesitve és figyelembe véve, hogy G fenti ki-
fejezésébo! el nem tiind jarulékot csak a harmadik. p-ben paratlan tag ad, kapjuk

(] 2e T \1 ; C/p o G 2eT \‘ /. (Ip P
J(R) = (2n ).; pG,,(p. R) = o .:_’_/. n) [ ]z
,“ 2m* 2abi IR, b ORe) e T i o

Ami a (11, 1.6.) ,,gapegyenletet’ illeti, F,7-bol zérus jarulékot adnak az (& -+ j1)-ben
paratlan és az ¢y szerinti derivaltat tartalmazo mgok 2

(I 1.7.)-bél egyszeriien kaphatok a f(iw, pR) és p(io, p, R)-t meghatarozo
egyenletek / egyenletébe G, w-ban paratlan, g egyenletébe G, w-ban péaros része
jon csak be. fgy a kévetkezo egyenletekhez jutunk

[ 1=[~(iw [, p, R+ (& + u(ic, p',R))*]

f(iw, p, R) = 2, / Q2n)* Vip-p,iv—in")

[i-“) =/ (["}’ A e [('3‘,’2 Sate M (ia;',p',R);*+A(_V‘;;_/;ka.v,zu)], (111, 2.4)

* Jogos p - konst-t venni ezekben a tagokban, mert amint késobb litni fogjuk legalacsonyabb
rendben s R-fiiggetlen, p-fiiggése az izotropia miatt elhanyagolhato, - fuggésének elhanyagolasat

Eliashberg [25] mutatta ki (7=0-ra).
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. dy’ o
wio, p,R) = ~T 3 f Gy @ D0 i) ﬁ‘-‘—+ 8[ J]Cf %~

i 1 . > o ;
TG (Z3p/ 0, Z,— Z,p, OF £3) + B(Vi (VR(“)zy(VR,f)A)]’ (IL. 2.5)

23 (iw,p,R) = — 2, n )sV(p P, io —iw’)
Tiio,p,R)  Z3IES 1 ;A
[ (’“[’ ]p = [l]'Zl o (P 1OI s 4 5 i
, Of
L, Iy Diw
i i —f i (?R[
Twe [y POTE TR Y

+C(VRpO* 54, Vo fO* 55 V& £, (Vo f)2, Vi, Vi fVR,u)J (IIL. 2.6)

Az A( ), B( ) és C( ) fiiggvényeket nem irtuk ki részletesen, mert mint alabb
kideriil, 7= T,-nél elhanyagolhatok.

Az f, n és X, figgvények analitikus folytatisa az @ valtozéban a jol ismert
modon hajthaté végre [33]. Nekiink azonban nem lesz sziikségiink arra, hogy az
analitikus folytatast explicite elvégezziik, csak arra kell iigyelniink, hogy a kovetkezo
Iépésként elvégzendd homérséklet szerinti sorfejtésnél figyelembe vegyiik, hogy a
sajatenergiak io viltozéja tulajdonképpen energiat és nem homérsékletet jelent.*

Most fejtsiik ki a sajatenergias részeket (7. —T)/T. egész és feles hatvanyait
tartalmazo tagokra ((7.—T)/T, megfeleld hatvanyiat és a kifejtési egyiitthatot
Osszeolvasztva jeloljiik):

Fio, 0, R) = fO (o, p, R) + /D (ioo, p, R) + ..., (1L 2.7)
p(io, p, R) = u@ (o, p, R) + ™ (iw, p, R) + ..., (111. 2.8)
Zy(iw, p, R) = X{*(iw, p, R)+ XM (iw, p, R) - 2P (iw, p, R) + ... (IIL.2.9)

Megjegyezziik, hogy a (I1I. 2.4.)—(111. 2.6.) egyenletek szerkezetébdl kévet-
kezik, hogy X, kifejtésében (7, - 1)/ T, feles: [ és p kifejtésében pedig (7.~ T)/ 7.
egész h.\tvan)al 1épnek fel.

Fejtsiik ki a (111 2.4.)-—(I11. 2.6.) egyenletekben szerepld

[ 1= —(io—f)>2+(c-+p)?
kifejezést is:
[ 1=1 lo+2@0—fOfD 4-2(e+ u®)u® ., (111. 2. 10)

R dn L e o ol G

ahol

* A sajétencrgidk tulajdonképpeni 7" fliggését jelolo valtozot nem irtuk ki.
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A (IIL 2.7.)—(UL 2.10.) kifejezéseket behelyettesitjiik a (LIL. 2.4.)—(IIL 2.6.)
egyenletekbe és az egyforma rendii tagokat az egyenletek két oldalan egyenl6vé
tessziik [(7, —T)/T,.]'*-et az eddig hasznalt kis mennyiségekkel (V, 4) egyforma
rendlinek tekintve. Igy a kifejtések legalacsonyabb rendii tagjaira a kovetkezd
egyenleteket kapjuk:

) d ’ e I 0) (i’
fO%w,p,R) = —T, Zfiip Vp—p,io—io’) LLD__/;_(I_COAP‘,R)

m)? K
. { ’ _’r 0) (i Y
w1 (i, p, R) = — T, Zf(;:;y, Vip—p,io—iw’) £l [(L;? HUE
wg / 0
o L £ o,
I3 (iw, p, R) = — T, Z/ (22); Vp—p', iw—io) "{“ T ([IU;’, p”R)
,, 0

ahonnan azonnal adddik, hogy f© (iw, p, R) = f© (iw, p). fiiggetlen R-t5] és hason-
16an p©@(iw, p, R) = u®(iw, p) is.

Tovibba :
WD (i, p, R) = &* (i, p) A* (R) (ILL. 2.11)
ahol @*(iw, p)-t a
s ’ (I)* 2 g ’
o*(w,p) = =T S | vio— i, iw—ta) P i 22
we (27[)‘ [ ](l

egyenlet hatirozza meg. Az o, jel6lésben a ¢ index arra utal, hogy T=7,-t kell az
w,= 2n+ DrkyT kifejezésbe helyettesiteni; [ J-nél a fels6é vesszd azt jelol,
hogy p’ és w’ valtozokat kell a zardjelben levé kifejezésbe helyezni:

[ 3o = = (i =1, 0+ (& + 1 ', )

Az fO 1 ¢s @ fliggvények ugyanazok, mint amelyck a magneses tér nélkiili
erds csatolasi problémaban 7.-hez elég kozeli hémérsékletek esetén szerepelnek.
fgy pl. @(w, p), ®(iw, p) analitikus folytatisa a valés w tengelyre, jellemzi a par-
korrelacios fiiggvény (gap-fiiggvény) energiafiiggését 7. kozelében [27].

Minthogy f(iw, p, R) és p(iw, p, R) legalacsonyabb (nullad) rendben R-t6l
fiiggetleneknek adddtak és az R fiiggés csak masodrendben jon be, a (111 2.4.)—
(I1I. 2.6.) egyenletekben szereplé A, B és C fiiggvényck tovabba (III. 2.6.)-ban a
Z3p:Vr,J-fel aranyos tag jarulékai elhanyagolhatok, mert ezek negyed- vagy maga-
sabbrendiick.

A (T.--T)/T.-ben elsdrendii, azaz masodrendiien kicsiny tagokra vonatkozo
egyenletek a kovetkezok A

Y Geell O e [./A‘_(i_po’,p’,R}_
V3w, p,R) =T, ;’,[(2703; (p—p.iv—iw’) i1 k-

w ) (1’ n iy — 0 o
i —f '} (iw P R)»(Z(iu)’ —fm))f“)+2(c' g /t(m)#(l‘))+ IQ)[U S IZ-?/“)P] 5

TR, "
-]

T.-T (() 1 (l’p’ S Siily 2 X
ks o, A " MR VB Wk 04 , (1. 2.13
T, Tﬂ[arT%f(zw“ i i )

T=T
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dp’
@ ¢, = s —p =i
WG, B =T, 2 f oy Y @V 00— i)

#(1’) LE+ f‘:o Qi —f @) fD 4 2" p@) ) 4 £ g+ @ |X(””12]
[l [ 5
T T B [3T (ﬁf,)sw» P, io—ia)- Er]’: ] . (214

dp’
*(1} . o K 7 ) s 2
by (1w,p,R)_~Tc% (zn)aV(p-p,lw—tw)

*(1) T I () )
[E (’[“’] P R) ":* ’r‘-'?[«]»‘,’{w piorzy/*)*] (I11. 2.15)
0

(II1. 2.11.)-et figyelembe véve irhatjuk, hogy

fD(iw, p, R) = g(io, p) Rl A +h(;w, p)A(R)? (II1. 2.16)

“)(lw p,R) = v(iw, p) + 1 (iw, p) |A(R)? (TI1. 2.17)

és (III. 2.13.), (111. 2. 14.)-be behelyettesitve a g, h, ITés v fuggvenyckre a kovetkezé
egyenletek adddnak:

] dp’ T
(lw,p)——Tcgf(zﬁ—):,V(p—puw io’)

— {0 Ey
L’(l[w];P )+ 2(lw[ ]zf i (i =g + (&' +u@)v)+ - m[:i?] =L

1 +exp —-;—,c
(I11. 2.18)
. PR dp' ’ . » ’
h('w’ P) i "'Tc 02‘""/‘('2’7;)3 V(P—P s 10— 10 )
h_{lt]u ) )y 2(taE i: {‘“ ) (0’ = OVh+ (& +p@) 1)+ |‘p[£’;’,’_;)|z (i’ ~ f(o))] (IIL, 2.19)
0 0

v(iiw,p) = — T, 2 f : (‘21::)7, Vip-p,io—io’)

( i’ ’ (0)
_Wio',p )+ 7.'(8_1'_’2‘ g (i —f ) g+ (&' + p®)v) + - i (T Ll
[]o [ o 1+exp[ 1a)] [ o
T,
(ITL. 2.20)
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. o |
~fOVh+ @+ pO) )+ 12 ('E‘w’]-:;f—’ P+ um)
(I1L 2.21)

Kérdés, hogy a X}W-re vonatkozo (lIl, 2.15.) egyenlet ad-e informaciét az
eddig még hatarozatlan A(R) fiiggvényre. Szorozzuk meg a (IlI. 2.15.) egyenlet

mindkét oldalat — ( ’p)-lal, integraljuk p-re és szummazzuk w-ra, majd hasznal-
0
juk ki (1. 2.12))-t:

2’ (p*(iw p) ZiW(iw, p,R) = - T, D, 2] n’p'/ (;1:)1

N(iw', p) | 2("+p'?)
[ Tn T g @

[ o
¥ ( io, p)
[ o

*(1) [y’ TR TR Y () | e A
Ll M ;07 8 (R 09| =
' & m [ 1o

V(ip—p', iw—in’)

o[ » (1)(,w_ R
S Z dp di*(tw,p) []np e

& _" ..:_ m)’w' i ;
~ A3 dw(er e, pyp 1 L U p ) piorat(R)
m* 5 [ 1o
Megjegyezziik, hogy az utolsd lépésben V(p —p’, iw —iw’) p—p’-ben és iw — iw’-
ben vald parossagat is kihasznaltuk. Latszik. hogy a bal oldal és a jobb oldal els6
tagja kifejtik egymast és marad

? dp (P* (iw, p))2 ‘ p,-O,-‘A* (R)= 0.

[ ]

(iw —f©)w»-ban paratlan fliiggvény lévén (X, és igy (I) w-fﬁggése“pe'}rosnak valaszthatd

ez a kiejezés A-tdl fiiggetleniil zérus, A(R)-re semmilyen megkotést nem ad.
Vizsgaljuk meg 2§¥?*-ra vonatkozo egyenletet, mely (IIl. 2.6.)-nak a harmad-

rendiien kicsiny mennyiségekre vonatkoz() 1‘észéb61 kaphato

IO (jw, p, R) = Z 2 )1 Vip—p',io—in’)

IR 2’ FY A e o ) s _
[ % [ e’
2(21/2) |Z(21"2)I | (1/2)* I
ai 0 E 794, 7T
[ 4 271” (pi ') [ ]02

(1/2)"
T.—T
! "[ or TZ/(Z ) hdlp Akt ’w) []o ]T="rc

(U.
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Szorozzuk a jobb és bal oldalt[ 1] @*(iw, p)-vel, és integraljuk p-re, szummazzunk

w-ra és hasznaljuk ki (III. 2.12.)-t. Ekkor azt talaljuk, hogy a bal oldal és a jobb
oldal els6 tagja kiejti egymast és marad*

— O £ Oy (1)
Zfdp,[ 2(iw” — [ )f[ii:22(e + u@)u® (@ (i, p))aA*(R)—

*\2 2 *\2
("’[ )]Jf’l ARPA*®R)+ 5 K bl ([d’];-)é- O} 0 A*(R) —

T—T  iw; @y A* (R)] =0
Tc l+exp[ I(L)c] [ ]0

Behelyettesitve £ és ™ (I11. 2.16.) és (III. 2.17.) felbontéasat, a kovetkezd alakra
jutunk

55 [v.w (R)] A @+ b e T aiaaor] & = o

ahol
s (P*)
a = Rt *2 dpp []g (III. 2.22)

ok : g . £(0) (0)
b=-3 f Sk i, Al WUk o o mdan

[ ]o l+exp [_;wr] [ o

d=3 f &y ("’*) [0+ 200 —fO)h+2(6+u@) M. (IIL 2.24)

Az aram kifejezését megkapjuk, ha (II1. 2.11.)-et (IIL. 2.3.)-ba helyettesitjiik

i = c|- [A*(R) ha® ] 2 Aminar],

i dp p*|of* m
ik i

ahol

* Kihasznaljuk a
g T : = e egyenloséget is
Bl A Tt e is.
o7 (12 ) = 7 2 Ty - cwenloséae
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Ha bevezetjiik a y(R) rendparamétert a y/(R) = JCA(R) vélasztassal, akkor az

1 2ie
om [V“ iy

A(R)] Y R) + [a; Tf;c T-——ﬁclw(R)l*] V*(R) =0

. ; a 3 * 2
ORI PR |- Amw ey

m

, b m* d m*
op = ———y = —n -

a m ac m’

egyenletekhez jutunk, melyck (L. 8.). (I. 9.)-cel azonosak (ha azokba e* =2e-t frunk,
természetesen). Igy tehat bebizonyitottuk, hogy a Ginzburg—Landau egyenletek
eredeti formajukban érvényesek erds csatoldsi, izotrép szupravezetdk esetében is,
valamint explicit kifejezéseket nyertiink az egyenletek paramétereire ((IIL. 2.22.)—
(I1L. 2.24.) kiegészitve @ stb. egyenleteivel.) Az eredmény elsd része lényegében
annak a kdvetkezménye, hogy T~ T esetén Z{V/? (iw, p, R) R-fiiggd és (iw, p)-fiiggd
tényez8k szorzataként adddik, ami azt a fizikai tényt tiikrozi, hogy a par relativ- és
tomegkozépponti mozgasa fliggetlenné valik a lokalitisnak megfelelden. A para-
méterek kifejezéseinek diszkusszidjara a kovetkezd pontban tériink ra.

N
A

1. 3. Az erds csatoldastt Ginzburg—Landau egyenletck
paramétereinek diszkusszidja

Az o, . paraméterck az encrgiafiiged @(w), /™ (w), stb., fiiggvények segit-
ségével vannak kifejezve, melyek a magneses térerdsségtol fliggetlenck, és a tér-
mentes (H =0) esetnek megfeleld erds csatolast probléma leirasat adjik T, kozelé-
ben. Az o, B.-re kapott kifcjezéseink atmennck a Gorkov-féle, (11.1.9.)-ben meg-
adott képletekbe, ha a retarddcids és csillapodasi effektusokat clhanyagoljuk, ami
a gyenge csatolast esetre vald attérést jelenti. Felmeriil a kérdés, hogy milyen mér-
fékli a paraméterek numerikus értékeinck eltérése a Gorkov-féle képletek adta
értékektdl, azaz milyen mérvii a retardacios és csillapodasi effektusok hatdsa o és f.
értékeire? Masrészt pedig kérdés, hogy a megadott formulk a kisérleti eredmények-
kel Osszhangban vannak-e?

A formuldk kiértékelése igen hosszadalmas numerikus szamolast igényel. Mivel
azonban, mint emlitettiik, a paraméretek az 4 =0 esetnek megfelel6 probléméaban
is szerepld fiiggvényekkel vannak kifejezve, bizonyos informaciét, pontosabban
a két paraméter egy kombinacidjat Swihart, Scalapino és Wada [28] munkajaban
kozolt szamolasi eredményekbél kikovetkeztethetjiik. Az emlitett szerzok o6lom
esetére numerikusan meghataroztak a zérus hémérsékleti kondenzécids energiat,
HZ2(0) /8n-t és 24 900 +2000 erg/cm® értéket kaptak. Ismeretes, hogy H.(T) hoé-
mérsékletfiiggése erds csatolast szupravezetokre hasonldképpen, mint gyenge csato-

Tl g
lastiakra, jo kozelitésben HC(T)=HC(O)[1 ——[-f-] ], [28] és igy HZ(0)/8nm kapcso-
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latba hozhatdé az o, . paraméterek egy kombinaciojaval. Nevezetesen, (1. 7) fel-
hasznalasaval

HZ(0) _ o

8 86, (I 3.1)
¢ ,mec T,—T ;
Tovabbi informécidt, pontosabban H,, et numerikus értékét Pb

oh

c
esetére Yorke és Bardasis [14], valamint Eilenberger és Ambegaokar [13] cikkébdl
vehetjiik. Az emlitett szerzék 1967-ben szintén leszarmaztattak az erds csatolasu
Ginzburg—Landau egyenleteket és mas mddszerrel* ugyanazon eredményre jutot-
tak, mint a szerzé 1966-os cikkében. Ami a numerikus szamolast illeti, Yorke és
Bardasis a linearizalt clsé Ginzburg-—Landau egyenlet (gapegyenlet) sajatérték-
problémajinak numerikus megoldasaval meghataroztak H, -t, Eilenberger ¢és
Ambegaokarnak sikeriilt /1., kifejezését olyan modon atalakitani, hogy a fellépd
integralok az erés csatolast probléma bizonyos paramétereinek megfigyelt és BCS
értékeivel legyenek kozelitdleg kifejezve, gy a kovetkezé szamitott értékek allnak
rendelkezésiinkre Pb esctén:
(/H

(')‘

aT gauss/ K
4--93** Yorke, Bardasis
100 Eilenberger, Ambegaokar

A BCS -Gorkov értékek az emlitett két mennyiségre olom esetében a kovetkezdk:

g iz 1H, .
HE0)/8n crgfem® - ((/7'f T‘.gauss/’K

31 000 -+ 2000 56,

azaz az erds csatolasa ¢s BCS—-Gorkov értékek eltérése 20, illetve 100%.

Ami a kisérleti eredményeket illeti, ismeretes H, [34] és H,,/H |y [35], [36],
[37] kisérleti értéke olom esetében. Igy H? (O)/Smk,‘ = 251630 F3erg/cm adodik,
Il,.l, H |¢.-re pedig kiillonb6z6 szerzok a knvetkem értékeket adjak meg:

/[Iml

0,89 Cardona, Rosenblum [35]
0,84 Fisher [36]

0.59 Smith, Cardona [37].

* Eza modszer Gorkoo eljarasanak dltalanositasa. A mi modszeriinkkel ellentétben, csak akkor
alkalmazhato, ha a sajatenergiak impulzusfiiggését a kiinduldstol kezdve elhanyagoljuk, tehét al-
kalmatlan anizotrop effektusok targyaldsdra, amire a kovetkezo fejezetben tériink rd.

** A két kiillonbozd elméleti €rték a g%one/@mnsy hinyados két kiilonbdzo értékének felel
meg, ahol g, (A=long., tranzv.) a konstansnak feltételezett elektron, -~ fonon csatolasi dllando.
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H. [H.-bdl H,[H, ismeretében H,/H -re kdvetkeztethetiink és igy mod
nyilhat az elmélet és kisérlet Gsszehasonlitasara. A H. [H, hanyadosr6l mar szé
volt az I. fejezetben. Ott megallapitottuk, hogy csak a Ginzburg—Landau egyen-
letek és a hatarfeltétel alakjdin mulik az az eredmény [22], hogy

» Hca s ] .
H., ’ (T11. 3.2)
Ervényes-e (I11. 3.2) erds csatolast szupravezeték esetében is? A Ginzburg—
Landau egyenletek véltozatlan alaktak, ezt lattuk az el8z6 pontban. A kovetkezd
pontban pedig bebizonyitjuk, hogy a hatarfeltétel sem véltozik az erss csatolasa
effektusok figyelembevételénck hatasara. Igy tehat a (I11. 3.2.) kifejezés érvényes
erds csatolasi szupravezetékre is. Ezutan az elmélet és kisérlet Osszehasonlitasa
mar elvégezhetd és a kovetkezd eredményt kapjuk:

1H .,
— (5;" T(gauss/oK b4
kisérlet 101 0,33
erds csatl. elm. 943 0,30
BCS—Gorkov 56 0,16
. dH me me S ! b ;
SR = el €8 ¥ = - I -7 ezekkel lényegében az o,
Minthogy ar |17 e T, o, €S X Ftgh, V o z enyeg B.

paraméterek értékeit adtuk meg. A tablazatban feltiintetett szamok a kisérleti
és elméleti értékeknél a kiilonbozo, mar idézett, adatok kozépértékét jelolik. Lat-
hat6, hogy mig az erés csatolasi szamitott értékek a kisérleti c”rcdményekkcl jo
egyezésben vannak, a BCS—Gorkov értékektdl valo eltérés jelentds.

111. 4. A hatdrfeltétel levezetése

A fenomenologikus Ginzburg—Landau elméletbdl adodé hatarfeltétel a rend-
paraméter normalis derivaltjanak elt{inését irja elé a hatarfeliileten (L1 fCJezet),
ami elégséges feltétele annak, hogy a hatarfeliileten atfolyé aram zérus legyen. Tehat

vl e

ahol »n a hatarfeliiletre merdleges komponenst jeloli. Az elGZ('S"pontokb'an' arra az
eredményre jutottunk, hogy a Ginzburg—-Landau egyenletek erds csatolaS}l szupra-
vezetdk esetén is érvényesek T,-hez kozeli homérsékletek e:setén. Hasonlo’mod.on.
a mikroszkopikus elméletbdl kiindulva kell azt is megvlzsgaln_unk, hogx ’va'llt’oznk-e
a hatarfeltétel a retardacids effektusok miatt, vagy nem. Abrikoszov el_pafasat [38]
fogjuk altalanositani, aki gyenge csatolasu szupravezetdkre levezette a hatarfeltételt
is, szupravezeté féltér-geometriat tételezve fel.

[ b A] v =0 (ITL. 4.1)
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A szupravezetd az x>0 félteret tolti ki. Legyen a vektorpotencial y irany(
és csak x-tol fiiggjon:

0A
Hy'= H. = 3xy’ H,=H,=0,
Ay = Hy(x—xo).

A hatarfeltételt Abrikoszov a Green fiiggvényekre irja eld, mégpedig:
Go(r;0,),2") = G,(0,y,z;1") = 0

és hasonloan F,(r,r")-re is. Ez azt jelenti, hogy a hatarfeliileten nem keletkezik
¢és nem tiinik el elektron, azaz nincs t6ltés aramlas. Nyilvanvald, hogy egy ilyen
problémat vegyes- vagy impulzus reprezentacioban targyalni igen nehézkes, ezért
mi is, eltérve a dolgozat eddigi formalizmusatdl, a Gorkov-féle utat kdvetjiik, melyet
a II. 1. pontban vazoltunk.

A hatarfeltételt kielégité normalallapoti Green fiiggvény kvaziklasszikus koze-
litésben

)= Go(fe—r)]-¢?

G (e, 1) = [Go(r—r A +AN-Y)
w ’ . ©

(111 4.2)

alaku, ahol 7' = (—x’, y’z") és G, az 4 =0 esetnek megfelelé normal allapoti Green
fiiggvény. A (I11.4.2.) Green fiiggvény ugyanazt az egyenletet elégiti ki, mint a
végtelen tér esetére vonatkozo, a II. 1. pontban bevezetett G Green fiiggvény, ha
feltételezziik, hogy

A(=x")=AX").

Mivel minket csak az x>0 térrész érdekel, egy ilyen feltevés nem korlatozza
az altalanossagot. Meg kell jegyezniink, hogy a Gorkov-féle mddszer csak azzal
a mar kezdetben kihasznilasra keriilé feltevéssel alkalmazhaté az erds-csatolast
probléma targyaldsira, hogy a sajatenergidknak a relativ koordinatatdl valo fiig-
gése d-fliggvényszerli, azaz impulzusfiiggésiik elhanyagolhatd. Ezt tehat feltessziik
a tovabbiakban és ez a feltevés jogos is, amint err6l mar szo volt: az erds csatolas
legnagyobbrészt'abban nyilvanul meg, hogy a sajatenergids részek erésen frekvencia-
fiiggéek. Ekkor a .,,gapegyenlet” a kovetkezd lesz:

Z3(io,R) = —T > V(io—io')F} (R, R) =
= —T 3 V(io—io) [ dRG_, (R,R)-G, (R, R)Zi(ior, R) (IIL.43)

x'=0

G, (111. 4.2) kifejezésében szerepldé G°(|r—r’|) Green fiiggvény a normal rendszer
Green fiiggvénye zérus magneses térnél. Ha az elektron-fonon kdélcsonhatast ki-
kapcsoljuk, akkor ez a szabad rendszer (II. 1.7) képletekkel megadott Green fiigg-
vényébe megy at. Az elektron-fonon kélcsdnhatas hatasa a 2, sajatenergian keresztiil
érvényesiil. Ennek w-ban péros része a kémiai potencidlhoz ad jarulékot és w-fiig-
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gése elhanyagolhatd [25], paratlan részével kapcsolatos az tin. renormalasi egyiitthatd.

2V(iw) = 1-1°09)

1[0}

ahol f¥(iw) a Z,(iw) sajatenergia w-ban pératlan része normal rendszer és zérus
magneses tér esetén. Fellépte miatt az [iw —e(p)]~? szabad részecske propagétor
az [iwZ"(iw) —&(p)]~* propagatorba megy at, melynek Fourier transzformaltjat
kell képezni. Minthogy ZM(iw)=1 minden w-ra [14], ezért egyszeriien

m 1z () o|r
R e"Po"e v ; w=>0
0 o ¢
Go(r) = . [ aopelr (I11. 4.4)
e o L vl a<0

2nr

ZN(iw) = 1 esetén ezt a fiiggvényt a 11. 1. pontban diszkutaltuk és megallapitottuk,
hogy a &, koherenciahossznak megfelel6 tavolsag utan levag kis w-k esetén. ZV (im) > 1
ezt a levagasi hosszat csékkenti.

(1. 4.2)-t (III. 4.3)-ba behelyettesitve kapjuk

Ii(io, R) = — T 3 V(io—io’) [ dR'[G(R"~R])- G, (R —R])+

o’ x>0

+G% (R —R))G%,, (R"—R])]exp bl (x+x —=2x)(y—y) - Zi(iw’, R’ (IIL.4.5)
(&3

A ki nem irt G%(|R’ —R[)G%,, (JR’—R]) tipust két szorzat (I1I. 4.4)-b6l lathatdan
eiPolIR'—R|=[R'~R[]  ogzcillacié faktort tartalmaz, mely csak akkor vezet nem
zérus eredményhez az integralas révén, ha [[R"—R|—|R"—R|] <p5', ez a feltétel

csak az x" =0 vagy x =0 koriili py ! kiterjedést, tehat atomi méretii, rétegben teljesiil.

fgy ezek a tagok elhanyagolhatdk.

3 23 (o, Rl)g-re olyanym%goldést keresiink, mely w-n kivﬁl csak x-tél fﬁgg.’ Mivel
a Ginzburg—Landau tartomanyban &, nagységrch‘u tavqlsagon n:nndfn'erdekes
mennyiség lassan viltozik, a (I11. 4.5) képletbgn -mm(_i"a magneses terero,sseget tar-
talmazé exponencialist, mind X} (iw’, x")-t kifejthetjiik x koriil (x—x") szerint:

i ieH )
exp{’ef“» (x+x'—2x.,)(y—y')} 2 14570 2(x X)) =)~
2eH, |’ ;
< [e ~°] (=) (x—xo)*s
2'\, e

- dit (fens.%) il 1 2§y, X)), ., s
I3, x') = I3 (i, x)+—— 5 —— (¥ —x)+f§» e (' =X,

Behelyettesitve (I1I. 4.5)-be, az exponencialis 'kifejtésél.)(")l az elsg")rendﬁ tag
integralasnal zérust ad, mivel y” szerint az egész térre integralni kell és az integrandus
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paratlan fiiggvény. (IlI. 4.4)-et felhasznalva kapjuk:
Zi(iw, x) = -—TZ' V(iw —iw") f dR’ -

x'=0
[[ " ]”- _M‘ﬂw}i‘!’!.+ - ]a _ﬂlw’zuwvlln—ﬁi]
¥ . YT e v SO — N v .
2n|R—R'| [21c|R—R’| .
dz (io', x) 1 d*Z§(io’, x)
& 2 =2 \" A
{2 (i’ x)+ - 5 (x x)f 5 e (x" —x)?—
-~ 2"”°) o'~ y)z-(x-—xo)*z:(iw',x)} (I11. 4.6)

Most vizsgaljuk meg a (III. 4.6) egyenletben rendre X}, dZj/dx és d*25/dx?
egyiitthatdinak filiggését x-t6l. A kifejtés nullarend(i tagja (23) az

oo

o _2|wZ||] |R R 2jw'z| ]R"‘Ai’[
v
dy’ dz’ fdx S L
[ IR R |2 !R_Rl|2

- _2|wZ||R-R|

1 fRo%l
= j/dy'dy fdx RORE (I11. 4.7)

-0 ot — 00

i el e

tényezdvel van megszorozva. (111, 4.7) jobb oldalan all6 kifejezés mutatja, hogy ez
egy x-tol fiiggetlen térfogati tag: az x” szerinti integralas is az egész (— oo, =) tar-
tomanyra torténik.

Az integralas egyszeriien elvégezhetd és kapjuk:

m n|_

by i I11. 4.8
ffj dx’ dy’ dz’ IR R'|“ = 4nr,, ( )

ahol bevezettik az r,, = 2|0’ Z(iw')|/v jelolést.
Most térjiink at az elsOrendli tag x-filiggésének vizsglatara. (111 4.6)-ban
drildx a kovetkezd szorzdtényezét tartalmazza:

~ TR | L N O
Jo (= [[av 12'[ de e e e R
ﬂ‘-’ ; ,fo IR—R[* .l I
_l'i:‘ll
=2 f f dy’ dz’ f dX R,,n et (111, 4.9)

ahol most [R—R’| = [X24(y-y')? -l-(z—z )2]V2, Hengerkoordinatakra attérve a
= BRI 5k

‘x i
Jo(X)=4n | pq dX S’
0 6/"' rf X2+ 2
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integralhoz jutunk, ahol r = [(y—p")?+ (z—2")*]"%. Az r-szerinti integralast el-
végezve kapjuk, hogy

Jo (X) = —4n f (X —x)Ei(—X]r,) dX, (I1I. 4.10)

ahol Ei(y) az integralexponencialis fiiggvény. (IIL. 4.10) alapjén J,.(x) kovetkezd
tulajdonsagai lathatok be: az x=0 helyen J,(0)=nr2. utana J,.(x) csokken és
nagy x/r, értékekre exponencidlisan levag:

—X/r

To() 2 2m2 S " ha xsry

X/l
A karakterisztikus hossz, mely J,,. (x) levagasat jellemzi, r,, = i |(2n+ DT Z(iwy)|.

Ez n=0 esetén egységnyi nagysagrendii faktortdl eltekintve megegyezik a (Z(0)-lal
renormélt) BCS koherenciahosszal, g,-lal, mely a Ginzburg—Landau elméletben
kicsiny tavolsagnak szamit. J,,.(x) tehat kozelitdleg -fiiggvényszerli az x=0 hely
kornyékén:

(%) = C3(x). (II1. 4.11)

ahol C a §-fiiggvény erdssége:

. 3 " . :
i (.f Jor (x) dx = _ff dy dz’ of WX gogEre = =gk (IL412)

A masodrendii tag, %dt;fj, egyiitthatéja a kovetkez6:

“

® P .S, QL 1
e Fo' e Tw’
dy’ dz’ / P vl bl | - ON, 1Y
ff il . |R-RP " [R-RP

R > y_x _IR-R

o o 4 R-R'| _
i f_/'d}" dz’ [2f I*R“fR‘?Ié‘e To! dX—4xf 4|~ﬁ--—_-—iﬂz—e o' dX] =
i : J

o X2 AR TR 8n
=l & & i rwe o el s e DGR DR

ahol kihasznaltuk a (II1. 4.9), (I1I. 4.10) és (1II. 4.12) 6sszefiiggé§eket_. Latjuk, hogy
(T11. 4.13)-ban az elsé tag x-tdl fiiggetlen, térfogati tag, mig a masodik xd(x) alaku

1évén elhagybato. |
Hasorﬁ)(lﬁképpen belathaté az is, hogy (IIL 4.6)-ban, a magneses térerOsséget

tartalmazé kifejezésben (x —x,)?25 szorzdja x-tél fiiggetlen.
Ha most a kapott eredményeinket: (111, 4.8), (II1. 4.11) és (I11. 4.13)-at (I1I. 4.6)-

ba behelyettesitjiik és azt az x =0 hely egy kis kornyezetére kiintegraljuk, a

dri(io,x) | _ (1L 4.14)
d.t x=0
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Osszefiiggésre jutunk. Figyelembe véve a most is érvényes (IIL 2.11) eredményt,
mely szerint X} (iw, x) = ®*(iw)A*(x), tovabba azt, hogy a geometru és vektor-
potencial megvalasztasa miatt 4,=0, azt talaljuk, hogy (llI 4.14) és (111. 4.1) meg-
egyeznek. Igy tehat erds csatolasu szupravezetOk esetére is érvényes a Ginzburg és
Landau altal bevezetett hatarfeltétel.

Megjegyezziik, hogy (I1I. 4.14) figyelembevételével x>0 esetén a (III. 4.6)
egyenlet a linearizalt Ginzburg—Landau egyenletbe megy Aat.

*

IV. Kristaly anizotrépia hatdsa szupravezetok magneses térbeli viselkedésére

IV. 1. Adnizotrépia-effektusok szupravezetékben

A szupravezetés BCS-elméletében [2] (A4 =0 esetén) a Fermi feliilet kozelében
konstans v effektiv elektron-elektron koélcsonhatas és szférikus Fermi feliilet van
feltételezve. A gap-egyenlet megoldasa igy izotropnak adddik. Bizonyos kisérletek,
mint pl. alagit-effektus Sn-ben [39] és Pb-ben [40], arra mutattak, hogy az emlitett
feltevések nem mindig jogosultak és a gap-fliggvény szogfiiggd lehet

A-A(p)

amit egy konstanstdl eltérd, szogfiiggd v(p, p’) kolcsonhatas eredményezhet [41].
v(p, p’) szogfiiggésének harom forrasa lehetséges: 1. az elektron-spektrum anizotré-
piéja 2.a fonon spcktrum dnizotrdpiéja 3. az elektron fonon métrixelem anizotro-
csak Pb esetére lalalhato meg az 1roda|0mban (Bemzert [42]). Bar nem az dSlom
a legerdsebb anizotropiat mutatd szupravezetd, azért esett mégis ra Bennett valasz-
tisa, mert siayszerkezete és fononspektruma jol ismert. Az elektron-fonon matrix-
elem anizotropiajat Bennett nem vette figyelembe azon indokoldssal, hogy arra
vonatkozoan nincs megbizhatd eredmény az irodalomban. Bennett azt talalta,
hogy ¢lom esetében a gap-anizotropia f6 forrasa a fonon-spektrum anizofrdpiajaban
rejlik és nem az elektron spektrumaban.

Ami a mdgneses térbeli viselkedést illeti, amzotrop szupravezetokre Ginzburg [15)
adta meg a Ginzburg—Landau egyenletek altalinositasait: az [. fejezetben ismertetett
Ginzburg egyenleteket. Ezen egyenletekben az anizotrépia csak a skalar témeg
helyett megjelend kifejezés tenzor voltaban nyilvanul meg, ami anizotrép behatolasi
mélységhez és anizotrép felsé kritikus magneses térhez vezet. Sajnalatos mddon
a t(imegtenzorra vonatkozé kisérleti adatok szempontjébo’l az irodalom igen szegény

YRSk

Ty

effektus Jelentkcznk és igy valoszmuleg sokkal konnyebben megﬁgyelheto A lineari-
zalt els6 Ginzburg egyenletet vizsgilva az m,, tomegtenzor fétengely rendszerben
y iranyl magneses tér és x irAnya vektorpotencial valasztassal

H,, = celzl (mem Y (Iv. L.1)
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eredményt kaptuk. (1V. 1.1) kifejezhetS a Ginzburg [15] 4ltal bevezetett anizotrép be-
hatolasi mélységgel:

i 42 2
Hey = - A4 HC, (IV. 1.2)

ahol 4, ill. 4, a behatolasi mélységek x ill. z irAny( Aram esetén és H, a (nem anizotrdp)
kritikus magneses tér. H,, anizotrépiajat illetSen csak Nb esetére ismeretesek kisér-
leti eredmények [43], [44]. Mivel azonban a Nb kébos szimmetri4ji anyag, tomeg-
tenzoranak komponensei meg kell hogy egyezzenek egyméssal és igy a Niobiumra
vonatkoz6 Ginzburg egyenletek anizotropiat nem mutatnak. Megjegyezziik, hogy
az egyenletekben a rendparaméter negyedik derivaltjat is figyelembe véve Hohenberg

Iy

és Werthamer [45] értelmezni tudta a Nb H_,-jének anizotrdpiajat.

A Ginzburg egyenletek mikroszkopikus elméletbdl eldszdr Gorkov és Melik—
Barkhudarov [16] altal lettek levezetve, a Green fiiggvényes formalizmus keretében
anizotrop egységrészecske-spektrumot és v(p, p’) effektiv elektron-elektron kol-
csonhatast feltételezve.

A tomegtenzorra az

1 3 " " daF/ /'clo,‘
' gy i } HOF &
- f’m'l’id) (prsP) by i (IV. 1.3)

n; .

kifejezést kaptak, ahol @ (p,., j) a gap-fiiggvény impulzusfiggését jellemzi T < T, -nél,

=-38(P) és do feliiletelem a Fermi feliileten. Lathato, hogy A 20 esetén fel-

pPi apl i
(IV. 1.3)-b6l  v(p, p’) = konst., @(p)=konst. esctén is anizotrop tomegtenzort
kapunk, melyet kozvetleniil a v, sebességek anizotropiaja eredménycz.

A tovabbiakban egy a Gorkov és Melik—Barkhudarovénal altalinosabb v'izs-
galatot fogunk végezni arra vonatkozdlag, hogy az clektronspek'lrum' api:zotrépléja
mellett a fonon-spektrum és az elektron-fonon matrixelem anizotrépidja hogyan
befolyasolja szupravezetok mégneses térbeli viselkedését. E célbdl sziikségiink lesz
a fononkicserélddésbdl szarmazd, a kristaly anizotrépia hatasat is figyelembe vevo
effektiv elektron-elektron kolesonhatas kifejezésére. Ennek szarmaztatasara a kovet-
kez8 pontban tériink ra.

1V. 2. Effektiv elektron-elekiron kélcsonhatds szdrmaztatdsa
az elektron-fonon kdlesonhatasbol kiindulva,
kristdly anizotrdpia figyelembevételével

Mielétt az anizotrép szupravezeték magneses térbeli viselkedésének vizsgala-

tara ratérnénk, le kell szarmaztatnunk az elektron-fonon kﬁlcsﬁnhatésb_(")l k.i.indul’va‘
egy fonon-kicserélédést figyelembe véve, az effektiv elektron-elektron kolcsonhatast,

kristaly anizotrépia figyelembevételével.

3‘

85



140 MENYHARD N.
Az elektron-fonon matrixelem definicidja a kovetkezd [46]*

) X
g, p’ A = —1/2-%;"‘1; < P’ |V, Ulp > €q1, (IV.2.1)

ahol q = p—p’+K**, 1 a polariziciés index, w,, a fonon-médus frekvencidja,
N, az egységnyi térfogatra es6 egységeellak szama, M, egy ion tomege, i az elektron
helyzetét jellemzé index, U,= U(r;) az elektron-ion kolcsdnhatas potencialja,
|[p>, |p"> Bloch éllapotfiiggvények és €, a fonon polarizécids vektor. Ha a

[p = = up(r)eir

alakt Bloch fiiggvényekben u,(r)-t p-t6l fiiggetlennek tekintjiik, ami a kristaly-ani-
zotrdpia elhanyagolasat jelenti, akkor (IV. 2.1)-bél lathatd, hogy az elektron-fonon
matrixelem csak az impulzus kiilonbségétol fiigg,

glp.p, A =gk-p, 4. (Iv.22)

irjuk a | p> Bloch-fiiggvényt a w(r,—R;) Wannier fiiggvények szerint kifejtett
alakba
lp = =2 e™w(r;—R) (Iv.2.3)

J

(IV. 2.3) behelyettesitésével (IV. 2.1) igy irhato

glp,p’, 4 = "Viéﬁcﬁ ? %’ PR, . o= Rig,, f w* (1t —R)V,Uyw(r,—R)dr; (IV.2.4)
q c Jk

Most térjiink r4d az effektiv elektron-elektron kolcsonhatds meghatarozasara.
Egy fonon kicserélddést vesziink figyelembe hasonléan ahhoz, mint ahogy azt a
111. 1. pontban tettiik, de az elektron-fonon métrixelem p és p’-tol vald fiiggését
illetéen nem korlatozédunk a (IV. 2.2) alakra. Ekkor a X;, X, sajatenergids részek
impulzusreprezentacioban, Umklapp folyamatokat is figyelembe véve, a kovetkezo-
képpen irhatdk fel***:

Zi(io,prp) =—=T 2 2 Z g(pu Py A) g (Py P /1)
' Py’ Py
q, K, K

o D).("w i iwlq)ap,—pg'q+K‘sp4—pz'—q+K' Gw'(Ps' P4)

Py P,

* A konnyebb dttekinthetdség kedvéért arra az egyszerii esetre szoritkozunk, amikor minden
celliban csak egy-egy ion foglal helyet. Az 4ltalanositas cellanként tobb ion esetére kézenfekvo.
** Adott p és p’ esetén a K reciprok récsvektor olyan, hogy q az els6 Brillouin zondba essen.
**% A Coulomb kolcsonhatasbo6l szdrmazd részt most nem irtuk ki egyszerfiség kedvéért; az is
hasonl6an kezelhetd, mint az elektron-fonon kolcsonhatdsbol szarmazéd rész.
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Zy(iw, pypy) = —TZ pZ %' gP1rPxrAg(PypyA)-
(o} 3’ Pq
q, K, K’

D, (i — i’ ‘I)ém—va'q-f-K‘sz—pu~q+K'Eg' (P Pa)
1) ‘J"J)M‘L\ £,

_ Végezziink el két dsszegzést a Kronecker d-fiiggvények segitségével, majd tér-
jink at a kovetkezd valtozdkra:

; 1 y o 1
1. X, egyenletében: p = -~2--(p1+pz); Pty (p3+p4);

P=p—p; P =py—ps.

’

1 ]
2. X, egyenletében: p = —2—(p1—p=); P =5 (P —Pa);

' P=pi+ps; P =pytp,.
Ekkor X, és X,-re ugyanolyan jellegli egyenlet adddik, nevezetesen:

Z‘l(ia’: PrP) i N e 1 v ] ”
==T23 3 X Zep+5PptsP-K=K)ip
w p,K-K K+K' 2 ~ 2

Z,(iow, p, P)
L K‘](' N PO PR e (I L e
8|0 -5 (P-K-K),p~ 5P, 4| D;liw—iof,p—p'~ 5 K=Kt o 00 p g g

A sajatenergias részeket vegyes reprezentacioba transzformaljuk:

~g ) w} @ ! IP 1l ! % »
sibine ey S L e

o p,K-K K+K 2
1 1 e v, b !
g[pt 5 Pt (P—K—K),A[g* [p-, Pop 5 (P=K-K), 1|

1 ’
. Dl[lw e l'(l),, p-—- p’ + ) (K’ “K)J i Fw’(p’, R ) (IV 25)

és hasonld alakt X, egyenlete is, csak F, helyett G, irandd. Kihasznaltuk, hogy

g p. D) =g"@,p. 4. A " dp
54 ’ ’ ’ {. ¢ i —~R) Hi(K+K')R"
VA(p)psR'-RsRaK'{‘K)—/(zn)3eP(R R)L(K’R)R

Jolti il y _ Fia i ol g
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jeloléssel (IV. 2.5) a
(o, p,R) = ~T> > [V.@.p,R-R, R, K+K)-

o p,K—K K+K' 4

o

-Dylio—iw',p—p += 5 ( ’——K)] F,.(p',R)dR’ (IV.2.7)

alakot olti.

A XV, D,effektiv elektron-elektron kolcsonhatas az R’ valtozonak a racsperi-
6dus szerint periodikus fiiggvénye. Minthogy a szupravezetk magneses térbeli,
kritikus hémérséklet koriili viselkedése leirasanal szerepld karakterisztikus hosszu-
sagok ¢, és ennél nagyobb nagysigrendfiek, ezen racsperiodikus valtozasra kiatla-
golhatunk. Az atlagolis eredménye ekvivalens azzal, mintha a (1V. 2.7)-ben szerep-
16 K + K’-re torténd Osszegezésben csak a K+K’ = 0 tag szerepelne. A tovabbiak-
ban ezért csak a K+K’ = 0 tagot tartjuk meg és kapjuk:

ZZ('wap)R):'—TZ S'ZfVA(P,P R-—- R)

[ P,
- D, (i —iw’,p—p +K)G, (p’, R)dR’ (IV.2.8)

D;-ban a p—p’ +K’ = q vektor mindig az elsé Brillouin zénira korlatozddik.
Gyakran egyszeriien csak p —p’-t irnak D, argumentumaba azzal a megallapodassal,
hogy ha p —p’ kiviil esnc az elsé Brillouin zonan, akkor a neki megfelelé redukalt
impulzust kell venni. Mi is ezt a konvencidt hasznaltuk a I1I. fejezetben és hasznaljuk
a tovabbiakban is.

Az effektiv elektron-clektron kolcsonhatast a

V(i —io’ p,p’, R—R") = X V,(p,p’,R—R) D, (iw—iw’,q) =
A

P 1 1
R 8 o JiP (R-R) " bl P
ff(zn)“‘ g[”zp’“zp’l]

-g* [P o ; P,p’ — :lz P, l] D, [iw —io;',q] (IV.2.9)

modon definialjuk. Ha a fonon Green fiiggvény w-fiiggése elhanyagolhatd, mely
kozelités a retardacids effektusok elhanyagolasanak felel meg, akkor (IV.2.9) egy
direkt kétrészecske kolcsonhatasba megy at.

Most helyettesitsiik be g(p, p’, 2) (IV. 2.4) altal megadott kifejezését a (IV. 2.9)
képletbe.

SO _,:[1,,1]_
zz[p+i~P,p+2<P-l]g \P—'i-PP—i P.i]| =

i
P(R;—R,.+R;—R," y
e? o g ")ein(RJ-»-R,r)e»-rp(Rk—-Rk').

2(1).]1 M jzk'
JK
- fdr‘dr; w* (1, — Ry (€aa Vo) Upw (1, — R w (i — Ry (82 Vi) Uy w*(r; = R;),
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igy tehat explicit p-fiiggésre jutottunk és (IV. 2.9)-ben a P-szerinti integralast el
tudjuk végezni a kovetkezd eredménnyel:

I/eff (iw _ iw’, p, p’, R e R,) - 2 I(i(l) - iw’, p, p', RijRj' Rk') L

Jik,
7K,
3 1 |
.5|R—=R +7(RI_R,‘+RJ.,—R,‘,) (IV.2.10)
ahol
I(i(l)"‘iw’, P, p/ Ri . Rk’) s Z NC B D,'(iw—-iw', q)eiD(RJ—Rj')e—ip'(Ru—Rk').
’ & qua ¢

[ f dryde; w* (1= Re) (801 Vi) Upw (1 — Ry w(x; — Re) - (£a2V7) Ui w* (] = R;) (IV.2.11)

(IV. 2.10)-et, (IV.2.9) figyelembevételével (IV.2.8)-ba helyettesitjik és az R’-re
vald integralast egyszer(ien elvégezhetjitk. Az eredmény:

A " s it sl i
Zy(io,p,R) = ~T 3 (27':)3 % I(iw —io’, p, p's R;RR, R, -
. %

|
«F, [p’,R— 2(R,‘—Rj+Rk,—Rj.)] (IVi2.12)
Minthogy az F, Green fiiggvényben szereplé R fiiggé mennyiségek
(2,5, 2y, A(R)) a ricsvektornak megfeleld nagysagrendii tavolsigon igen lassan

1 Ll S
valtoznak, igy F, [p', R - 5 (Re—R;+Ry —R,)] R koril sorba fejthetd

;(Rk—R,--{-R,‘,—le) hatvanyai szerint:

1
P [p',R—E»(R,‘——Rj-l-R,‘,ij,)] =

IF, (P, R) 1

“OR 5 (R,—R;+ R —R;), +
"

== -Fw(p’R) =

92 F, (0, R) 1 '
3 ; 53#3’;%(—%1?-1 R R Ry —Ry), (R~ Ry + R — Ry, (IV-2.13)
g ViANy
Definialjuk a kovetkezd mennyiségeket:

VO (i — i, p, P’) = > I(iw —io’, p, p’; Ry ReR;- Ry) (IV.2.14)

ik
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VO (i —io’, p, p) =

’ ' d l
== > Ilo—io,pV; RRRRe) 5 Re—R; + Ry —Ry), (IV.2.15)

Jik
j”k
J=k+j -k #0
, ' : , 1
Vio(io—iw',p,p’) = > I(iw—iw’,p,p’; RI’RR’RJ”R"')-[ .
s
J=k+j—k'#0
L (Rk B RJ + Rk' = Rj')u(Rk = Rj + Rk' i ij)v ([V. 2.16)

Ezek segitségével (IV. 2.12) igy irhato:

dp’ P g
Zy(io,p, R) = =T 3 ~(»27‘:3d [V“”(iw— i, p, ) For (b, R) +
Iy (', R) PFo (', R)

n 1 V®(iw —in', p,p’)

e By Y ]
+ VM iw—iw’,p,p’) P R, 5 Vv

T s T IV, 20T
IR, OR, ] (LA
Ezen egyenlet tovabbi vizsgalata a V. 3. fejezetben torténik, az F Green fiiggvény
kozelitd meghalarozasa utan.

Most térjiink vissza a V@, VY é&s VY mennyiségekhez és helyettesitsiik be

"1 (IV. 2.11)-ben megadott alakjat. _
(IV. 2.3) és (1V. 2.1) felhasznalasaval a kovetkezd eredményre jutunk ([p> =

= 1y(r)eer) |
V@ = 3 D,(io—iv’,q)| g P, (IV.2.18)
b

Ve = 21»,. ; D, (iw— i, ) [~ £* @, s ) (V5 +V, )80, P, D) +
FE@PH Dy, +V,)8" .0 )] (V. 2.19)
2 = 3 D008, Q8" 0., Dy, + V) Ty 4,
B, D= 8@, 85 Dy, + V)V, +V,)-

8@ )+ (V,, + Y, )e" 0,0, (Y, + V)

2@ P D+, + V)8 @, 0, AV, + V) e p Al (1V.2.20)

~ Abban a specialis esetben, amikor a | p> Bloch fiiggvényt sikhullammal helyet-
tesitjiik (pl. zselé modellben), ami a racsszerkezet, kristaly anizotropia elhanyagolasat

90



EROS CSATOLASU ES ANIZOTROP SZUPRAVEZETOK MIKROSZKOPIKUS ELMELETE 145

Jelenti, kdnnyen belathaté médon a kdvetkezé eredményre jutunk:
Vet (i —ia”, p, p’, R —R’) = I(iw —iw’, p—p')6(R —R’), (v.2.21)
I(io—io',p—p’) =
= Z'{V—‘-—D (o —iw’ q)-fdr- dr;et®—)i=r (g . V) U,(e,,V;) Ui
< DM, s i ar; ea V) Ui (e V) Ui,
VD oo W 2, == O

VO = Vi —iof,p—p) = 3 Dyio—ic), ) lgy—al*,
A

Zy(iw, p, R) = — 1"27/‘(;]2)1 VO (iw — i, p—p') F,y (p’ R).
Tehat az effektiv kolcsonhatasban a racsszerkezet, kristaly anizotrépia figyelembevé-
telének hatdsa egyrészt abban nyilvanul meg, hogy az effektiv elektron-elektron
kolcsonhatas a p —p’ kiilonbségen kiviil kiilon p és p’-t6l is fiigg. tovabba az (R —R’)-
t8l vald fiiggés is eltérést mutat az egyszeri (IV.2.21)-ben megadott 5(R —R’)
alaktol.
.*.

1V. 3. Anizotrép szupravezetok egyenletei kiilsé magneses térben

Ebben a pontban Werthamer [4] egyenleteinck anizotréop szupravezetékre
vonatkozd altalanositasat vezetjiik le [18]. Az egyszeriiség kedvéért a retardacids
effektusoktdl most eltekintiink, ami jogosult, minthogy a legerésebb anizotrép
szupravezet$ tulajdonsdgokat mutatd anyagok nem créscsatolasiak (mint az Sn)
és azonkiviil az w-fiiggés figyelembevétele a végeredmények Iényegén nem valtoztat.
Egy altalanos, direkt, kétrészecske kdlcsonhatasbol indulunk ki, melyet V' (r . ry,ry,ry)-
gyel jeldliink, az ¢l6z3 pontban kapott konkrét alak alkalmazasara a kovetkezd

pontban keriil sor.
A rendszer Hamilton operatora a kovetkezd:

H=[ l//;(_r)g"[-';)r E ’: A(r)] Vo) de

1‘/ Vrg,ry,r,, rOV, ("l)’//ﬂ+ (72)’///1(1'3)'//:("4)‘/'1 ity (LY 31

o és B spinindexek, az azonos indexekre Osszegezni kell. A V kolesonhatas altalaban
nem mértékinvarians (csak a V' = 6(ry —ry) 0(ry—ry) V(r,.r,) esetben az); azonban
mesterségesen mértékinvarianssa eheté a kdvetkezd modon [17], [47]. [48]

V(ry, Ty, Ty, Tg) > V(ry, Iy, Ky, rgs A) =

Al R
- l»’(rl,rz,ra,r4)exp[’: [f Adr+ j A dr —

R’ R’ R’
~ [ Adr— [ Adrt2 / Adr]], (IV.3.2)
L Ty R
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1 oo o ; e
ahol R = —2—-(r1 +r,); R = 5 (rs-+r,) és integracids atként a két végpontot Ossze-

koto egyenest valasztjuk. Tovabba, a mar az eldzs fejezetekben is hasznalt

GulrrsTs) = Golry, ) exp [}Cg [ Adr] (IV.3.3)
ie N ie R '
Fh(r,ry) = F}(r,,r)exp [- [ Ade—=- [ A(lr] (1V.3.4)
L .5 £ s
- ie ic f
A*(ry, 1) = A" (ry,1y) exp [—.éz;f Adr— Cf Adr] (1V.3.5)

propagatorokkal és gap-fiiggvénnyel fogunk dolgozni, melyek biztositjak, hogy az
eljaras minden Iépésben mértékinvariins legyen. Megjegyezziik, hogy a III. fejezetben
a kolcsonhatas mértékinvarianssa tételének problémaja nem meriilt fel, minthogy az
ott hasznalt kolcsonhatds, a g(p, p’) = g(p—p’) kozelités jogossaga miatt, mérték-
invarians. A IV. 2. pontban targyalt elektron-fonon kolcsonhatasbol szarmazo
effektiv clektron-clektron kélesdnhatast azonban sziikséges a (IV. 3.2) képlet értel-
mében mértékinvarians alakka kicgésziteni.

Az F, és G, Green fiiggvényekre vonatkozo egyenletek a (ITL. 1.1) és (ITl. 1.2)
egvenletekbdl specialis esctként, a Xy, X, sajatenergiak frekvenciafiiggésének el-
hagyasival adédnak. Tovabbi, ha X, hatasiat a ¢ egyrészecske energidba beleol-
vasztva képzeljiik és attériink a Z.(io, ry.vy) = A(r,. 1) jelolésre, akkor a kovet-
kez6 egyenletek kaphatok

it 0 ie ’ -
= 8(r 1)~ [A@, ) F (v x5) dry © (IV.3.6)

9 .
[-< io—<¢ [ (')(r - '(c A(_r.)] +[l] Frrg,ra)= f Ay, BG (s, B dry (LV..3.7)
= 1 g

ahol
Af(riligy =T ¥ [V(r, b iy, b A B (g mpdry dry (IV.3.8)

(1V.3.2), (IV. 3.4) és (IV.3.5) felhasznalasaval (IV. 3.8)-bél adodik, hogy
§ R’
B*(rl ,Te) = —T nyy(flera.f:;. ry) exp [2:_? f Adl‘] .
" R
o ¥y n ) g dry. (V. 3.9)

Erdekes a mértékinvarianciat biztositd exponencialis megjelenése a gap egyenletben.
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Az eljards tovabbi menete hasonl6 a TII. fejezetben kovetetthez. Egyenleteinket,
(IV. 3.6) és (IV.3.7)-et, vegyes reprezentciéba irjuk at:

iwG,(p, R)—0 [8 [P = —z—A(R)] Gy (p, R)] = 1=0[A(p, R)F7 (p,R)], (IV.3.10)

—iwFy (p, R)—0 [a [p+—i—»A(R)] FJ(p, R)] = 0[A*(p, R)G,;(p, R)] (IV.3.11)

ahol &(p) = ¢(p)—p és 0 a (II. 2.3)-ban megadott végtelen rendii differencial-
operator. Feltessziik, hogy 4(R) és A(p, R) R-nek lassan viltozé fiiggvényei és igy
a kvaziklasszikus kozelités hasznalhatd, valamint azt is, hogy A maga is kicsiny;
A kicsiségére vonatkozdan azonban a IIL. fejezettel ellentétben, nem tesziink meg-
szoritast.* A (IV.3.10), (IV.3.11) egyenletekben G,,, F,}, ¢ és .0-t a feltételezett
kis mennyiségek szerint masodrendig kifejtjiik és meghatarozzuk F} és G, kozelitd
kifejezéseit, amelyekbdl (I1. 2.7) és (11. 2.8) segitségével F.* és G,, kaphatd hasonld
rendig. Ezen Green-fiiggvényeket a gap-egyenletbe és az aram egyenletébe behelyet-
tesitve a kovetkezd eredményre jutunk:

i . 7 ' (/ 3 A . 7 2ie '.(
At(p- R) = — T; / (ZZ)“fllR Vip,p’, R, R")exp [.,. p ,‘!— A dr]-
[FFOW, R)+ FHO@, R) + S (0, RO, (IV.3.12)
dp

e (G (p, R)+ G (p, R) + GIP(p, R)], (IV. 3.13)

«

. T
§i(R) = 2(.-7%. G
ahol a G, G'P, G'¥ ¢és F, F MW, Ff® fiigavények Kkifcjezéseit terjedelmes
voltuk miatt itt nem adjuk meg, megtalilhatok a szerzo [18] cikkénck Appendixében.

(IV. 3.12) és (1V. 3.13) A(p. R)-re és A(R)-re vonatkozo csatolt integro-dif-
ferencial egyenletrendszer. (IV.3.12)-ben  V(p,p’, R, R") V(r;, 1y, r5.1y) vegyes
reprezentacio-beli alakja. Ezen egyenletek London tipusti anizotrép szupravezetdk
viselkedésének véges hémérsékleten valo leirdsdara alkalmasak. (Az, hogy az egyen-
letek csak London-tipust szupravezetokre érvényesek, nyilvinvalo a 4(R) és A (R)-re
tett lokalitasi megszoritasbol.) A (IV. 3.12) és (1V. 3.13) cgyenletek Wertllgmer [”4]
(I1. 2. 11) és (I1. 2.12) képletekkel megadott egyenletei altalanositasanak tekmthe'lok
anizotrép esetre, azonban azoknal tdbb szempontbdl komplikiltabbak. .['Egyrcszt
A R-en kiviil most p-tdl is fiigg és az egyenletek altaliban integro-differencialegyen-
letek a Werthamer-féle differencialegyenletek helyett. Tovabba sokkal t'é')bl') tagot
is tartalmaznak. Bizonyos egyszeriisithetd feltevésekkel élve a kélclsénhatast illetéen
az egyenletek is bizonyos mértékig egyszeriibbé v;’llnak’. _(__chcx{remebb esetben pl.
V(p, p’, R, R")-t a Gorkov-féle kolcsonhatéssal helycttcqu_yk, a'mlkor A(p, R) —»A(l?)
és az elektron spektrum anizotrépidjat csak a Grcex} fuggvenyekbe.n, e(p), v, €
w;;-n keresztiil vessziik figyelembe. Ekkor_ugye_mannyl mg marad, mint Werthamer
egyenleteiben, és az R-ben valé nemlokalitas is megsziinik.)

* Feltevéseink ugyanazok, mint Werthamer dolgozatiban. A jelen targyalds dltaldnosabb, mert

megengedtiik az elektron-spektrum anizotropidjat és Gorkov-kolesonhatds helyett dltalinos, mér-
tékinvarians direkt kolesdnhatdssal szamolunk.
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Minthogy ezen egyenletek megoldasa reménytelennek latszik, nem foglalkozunk
tovabb veliik. A kovetkezd pontban a 75 T, hémérséklettartomanyra szoritkozunk,
amikor az egyenletek rendkiviili mértékben leegyszer{isodnek.

*

IV. 4. Anizotrép szupravezetGk egyenletei mdgneses tér jelenlétében
T ST, esetén

Ebben a pontban, a kritikus hémérséklethez kozeli hdmérsékletre szoritkozva,
azt vizsgaljuk meg, hogy milyen hatast gyakorol szupravezeték magneses térbeli
viselkedésére az elektron-spektrum, fononspektrum és elektron-fonon kélcsonhatisi
matrixelem anizotrdpidja.

Az el6z6 fejezetben taldlt eredmények lényegesen leegyszerusodnek minthogy
jogosult a Green-fiiggvényeket |Al-szerint is kifejteni. A kifejtés hasonld rendig tor-
ténik, mint ahogy azt a JII. 2. pontban tettiik. fgy a [18] Appendlxeben megadolt
Green-fiiggvények a kovetkezd kifejezésekké egyszerilisodnek ([ Jo = w? +¢%):

m) R (O =

GO = — it A(p. R)? (IvV.4.1))
% "y A
" IR
G = o1 1810, 0,8~ Au, OF A"+
+ ’,) "’EJ;::: 'leAkOiA"VmAOf A’) (Iv.4.2)
P 0
i 4e(io +e) Wig s ;
) . . e Tt OFA* O A -
G S[ ] Vi AR [ g ] 18 ]o COFA*OFA+
" 0,A0;A*
L 1) +:‘( p VR VR lAIE Pl f’l A,
201 [1 bbb BT,
1 : l
AT Y e 00 A gt QMO+
1 I 1
S G e e o o
HOYE (0FOIN'Y, Y, A+ 0,0,AV,,Y,, A -2V, 0,AV, 0,A"] (IV.43)
8[] PPy | e | rj
. A AMAP
- W ol IV.4.4)
[ [F (
Fr . ”z v, OF A* (Iv.4.5)
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P42 _ € , . 3 82 4
Fa® = AR w;OF Of A* +v,v, OfOFA*- [4‘[]% - “3] -
2ie ¢ . 04; 04,
T v,.A l"’.[;?]i",-‘_})lijf] (IV. 4.6)
Helyettesitsiik be ezen kozelité Green-fiiggvény kifejezéseket  a
A'(p,R) = —T .4 dR'V(p,p’, R, R’ Zie £\ de Ff(.R
pPR=-T2 |55 (. P’ R, R) - exp _Cnf t| F (0. R)

és

JE(R) = 2eT Zj dp:;vm(—;m(ps R)
w (2")
képletekbe és vegyiik figyelembe, hogy F.} ™ w-ban paratlan lévén nem ad jarulékot
a gap-egyenlethez. Tovabba, minthogy A(p, R) = A(s, p. R)(p=p/|p|) ¢ paros
fiiggvényének valaszthatd, a p’” szerinti integral atirhato & és p’-szerinti integralla
és az ¢ szerinti integralas — w,-t6l w),-ig terjedd szimmetrikus tartomanyra torténik,
F}r®.bdl az e-ban paratlan tagok is eltlind jarulékot adnak a gap-egyenlethez.
Ami az aramot illeti, kdnnyen belathaté modon szimmetria okoknal fogva
csak G jon szamitasba. Igy a kovetkezd eredményre jutunk:

) . (Ip Uty ' . 0A L OA* die (RIAR 1
II(R) 5 iel Ly / (27!)3 ((’)2_{‘1:2)‘.! A ()[{J A OR. c AJ( ”Al ([V ! )

(DI i

A*(p,R) = —T 2, /-(;3)3 /(IR Fip.p’.R,R")-
~ 2ie [ A (p".R) A RHFA"(P,R) |
$eXp [_‘ ¢ R[ - dr] A [ m* 4™ (w?+¢%)? :

3 git
s OF 0% A* (', R) o | =g — = | 1V.4.8
+1n"p_,0R, ORIA (», R") [4((1J2 +ef)E T (0 te ..)a]] ( )

A kapott egyenletrendszer hasonld tipust lagokas t'artz}'lmag. mint a Ginz-
burg—Landau egyenletrendszer, viszont A R mellett p-tol is fiigg ¢s a gap-egyenlet

mind R-ben, mind p-ben nemlokdlis. N i _

V(p,p’s R, R") alakjat mindeddig nem spcqahzz’nltuk; rpost’haszqaljuk !(1
a 1V. 2. pontban talalt eredményt az egy-fonon kicserél6désébol szarmazo cffektiv
elektron-elektron kolcsonhatast illetéen. (IV.2.10)-ben a frekvenciafiiggést el-

hanyagolva kapjuk:
V(p,p', R.R) = 2 I(p,p", Ry Ri- R;eRy.) -
Jok

JK

+0|R—R’+ ; (R;—R; +R; —Ry) (IV.4.9)
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ahol 7 a (1V. 2.11)-gyel megadott, elektron-fonon koélcsénhatisbdl szarmazd részt
és a Coulomb kolcsonhatast tartalmazza. Helyettesitsiik (1V. 4.9)-et (IV. 4.8)-ba,
végezziik el az R’ szerinti integralast és a szogletes zardjelben levd kifejezést, vala-

mint az
»
exp [,— 2ie / Adr]
P

R, (Ry=Ry+Ry~Ry)

faktort fejtsiik ki R-koriil ;(Rj—R,‘-FRj.—RL.) hatvanyai szerint a (IV. 2.13)

minta alapjan. A kiilonféle mennyiségek kicsiségére tett korabbi feltevéseinknek
megfelelden csak a szogletes zardjel elsé tagjaban szerepld A-nak a derivaltjai adnak
el nem hanyagolhaté jarulékot, a mértékinvarianciat biztosité (a vektor potencialt
tartalmazo) tagokkal egyiitt, melyek az exponencidlis kifejtésébdl szdrmaznak.
A elsd derivaltjat tartalmazo tag végtelen rendszer esetén szimmetriaokokbdl el kell
tlinjon és igy kapjuk:

A(pR) = -T2 / -(dp’“ {V“”(p, P) [A L,

2n)* Y
A‘(pl‘ R)EA(')" R)I-f Il'ull' * * G
T ety T ey OnOn AR
05 0% A* (PR
A1 N3 SR L )}.. (V. 4.10)
. (O o

ahol
VO pp) = 3 D0, q)g(p, p A+ Ve P)

és VP (LV. 2.16)-tal van mcgnd\'zl.

Minthogy az R’-ben valé nemlokalitas megsziint, remélhetjiik, hogy Ginz-
bllT{Z——LdT\(Llll tipust egyenletekre Jutlmlunk E célbdl fejtsiink ki, a I11. 2. pontban
mar részletezett modon, [(T, - T)/T,]'* hatvanyai szerint. Azt talaljuk, hogy A
kifejtésének legalacsonyabb rendd, [(l —T)|T.)?es tagja

AU (p R) = d(p)A}(R) (IvV.4.11)
alakt, ahol @ (p)-t @
Bi(p) e =T, \,/ dp’ O, p)- (p) e
: bed (@np i e
Vgt WP e :
2/ o vt 0w 5 (IV. 4.12)

egyenlet hatarozza meg. A Aj(R)-re vonatkozé cgyenletet is a 111 2. pontban

leirt médon kaphatjuk meg a A**/»-re vonatkozé egyenlet megoldhatdsagi fel-
tételébol. Az eredmény:

C

2m,,

T

7
* * * R ()
Og, O, A7 (R) | [a I.

bIA.(R)P] fR) =0,
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ahol
- dp [ dp P PP)PeP) ¢
my\' h w / (27{)1/ (2 )3 IlV (P ) f“(w +8’2) th c s (IV 4'13)
' Lol g
My C Te f Q2n)* (o° +pz)z"’ (®), (IV. 4.14)

f LN j dp (D2(p)_m_
2n)? @+’ © 4T | @ ch?(g/2T))

(IV. 4.11)-gyel az aram kifejezése a
Ry el e (a2, 8] e w
.];((R) = C [_’ “"’ [ i | r)R“ Al ()R" - Hl’“.(.'A‘I(R)‘AJ
alakot &lti, ahol C tetszdleges allandd, az egyenletbél kiesik. A rendparamétert a

¥ (R) = J'C A(R)
definicioval bevezetve, az

1 ;

D, Ok, O, " (R) + [ : Bl ] W=
_' ie (. ,).,, At ey
Jn(R) = m,, [l// IR, . IR, m,, AW

egyenletekhez jutunk, ahol &, ==a/C, f§. = h/C% Most vilasszuk meg C-t a kbvetkezd.

modon:
R Pt di(p)
% ("n) I (L eH)?

Ennck sziikségessége abbol a kmclchmn)bol adodik, hogy a Ginzhurg---rr-l_an'dzu‘l
egyenleteket szokasos alakjukban kapjuk vissza, l):l a 1(‘3:_11cglc'n7.0rok skalarra
egyszeriisodnek. Ez azt jelenti, hogy cnnck a sl\'_ulurnz}k mlndl}'ct cgyenlctbe'n az
elektron tomeggel kell mcgcnvcmiu C vilasztasa biztositja ezt az aram cgyenletében;
a gap-egyenletet még végig kell szoroznunk hi/m-mel, ahol i i, kozos diagonalis.
elemeit jeloli abban a specidlis esetben, amikor £(p) = p*/2m —p. de @ (p), valamint
V®(p, p’) nem-zérus diagonalis clemei még [pl, [p’-tél fligghetnek:

e 7 \’/‘/P’IP ,m(v L l’(p) d)(p) o £

m- (2n)" LY S R )

fgy kapjuk. hogy

0,: O ' (R)+ [a: 1 /}(.5'//;'] g0 (IV. 4.15)
2htl .

] ; ()l// ot { 4¢* 2 T
lu(R) e n,, ('/ /’ (I)R‘ i N, C 14\~I'/’| s ( AT )

ahol g

i s

1 it l o m 8, .
Pl m i, m m
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A (IV.4.15), (IV. 4.16) egyenletek a fenomenologikus (I. 23), (I. 24) Ginzburg
egyenletek altalanositasdnak tekintheték. Egyenleteink altalanosabb volta abban
all, hogy a két egyenletben szereplé témegtenzorok kiilonbozok, ami a V(2 koleson-
hatas figyelembevételének a kovetkezménye.

Gorkov és Melik-Barkhudarov [16] eredményét, akik a Ginzburg egyenletek
mikroszkopikus szarmaztatasat adtak, abban a specialis esetben kapjuk vissza, ha
V(p,p s R—R") = V(. p’)0(R~—R") alaki k6lcsonhatasra szoritkozunk (]3 =p/|p|),
amikor @(p)=®(p), V9 =0 és n,, =m,,. Megjegyezziik, hogy Gorkov és Melik-
Barkhudarov a kolcsonhatasra konkrét format nem adtak meg.

A kapott eredményeink alapjan vizsgaljuk most meg, hogy a kiilonféle ani-
zotropia-forrasok (melyek azonban mind a kristaly anizotrépiabdl szarmaznak)
hogyan jutnak érvényre szupravezeték magneses térbeli viselkedésében a kritikus
hémérséklet kozelében,

I. A fononspektrum anizotropidja csak a ¥(p,p’ R—R’) kélcsonhatason
keresztiil nyilatkozik meg. Az elektron allapotok anizotrépidjat elhanyagolva, de
a fononspcktrumét nem, egy V(p,p,R—R’) = V(p—p')o(R—R") alaki kol-
csonhatast kapunk. Kévetkezésképpen i1, =m,, ebben az esetben és az elektron-
spektrum anizotrépidjanak elhanyagolasa miatt m,, skalar, tehat a Ginzburg—Lan-
dau egyenletek érvényesek T. kozelében.

2. Az elektronspektrum anizotrépidja kozvetleniil azt okozza, hogy a skalar
tomeg helyett tomegtenzor keriil a Ginzburg—Landau egyenletekbe: m—mi,, .

3. A kristaly anizotrépia az elektronok kozotti kile s{inhmdshan szereplé Bloch
clektron allapot- fuwvunvckcn keresztiil is megnyilvanul ésa V(p.p’, R—R’ )cheknv
elektron-clektron kulcsonhat Asban cgyrcm azt okozza, hogy az nem csak a p-—p’
kiildnbségtsl, hanem p és p’-tél kiilon is fiigg, masrészt az R —R’-t6l valo fiiggése
is eltér a §(R —R")-szerii fiiggéstél. Az utobbi koriilmény a szupravezetdk magneses
térbeli viselkedését T ST, cscth leird egyenlctekben a kétfajta tomegtenzor fel-
1épéséhez vezet

m
n
jthen
My

és ezen feliil a Ginzburg—Landau-—Gorkov elmélet paramétereinek az értékét is
modositja (az it szorzd révén). A kolesonhatéds - impulzusfiiggése a paraméterek
tovabbi modosulisat okozza a @(p) fiiggvényen keresztiil.

A (IV. 4.15), (1V.4.16) egyenleteket kozos fGtengely-rendszerre transzformal-
hatjuk, hiszen mind m,, mind s, tenzorszerkezetét csak a kristély struktura hata-
rozhatja meg. A koordinatarendszert igy mcgvalasztva és y iranyu kiilsé magneses
teret [eltételezve definialjuk. Ginzburg nyoman [15], a 4., A, behatolasi mélységeket

e (vo. (I 11))

T c_l/ _my
i ® 0 Te " dn i
W Y (IV. 4.17)

* il ‘/ M
: 5. dbra T 2e [ Al
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A (IV. 4.15) egyenlet linearizalt alakjaban a kovetkezd lesz:

1 ®y* 4 1, . T.-T
2, 9z " ¢ am, AV V=0,

ahonnan a felsé kritikus magneses térre a

g Clol o
Hey == (i)' (IV.4.18)
Osszefiiggés  kovetkezik = r Te=T Az ! -1 -1 alals
szefliggés rik for= — S o7t = mp i ompt jeloléssel

(i=x, z), kis dm; " esetén (IV. 4.18) igy(irhato'

~ c ol nmom, 1/2

Cca 7
¢ [l +m.0 - . [l +m_ o : ]
m n,

X

4e 2% 1 1
S 2 it | 2,1.2 3.2 -
. AA [l o dnlip| [/.XJ . 230 m )|’
ahol kihasznaltuk a (IV. 4.17) és (I. 7) képleteket. Ez az dsszefiiggés 1ép (I1V. 1.2)
helyébe. A felso kritikus méagneses tér, valamint a behatolasi mélységek mérésébol

felvilagositast kaphatunk a témegtenzor 5/)) anizotrop-jellegli jarulékara és igy

crer

¥

Kdszonetnyilvanitds

EzGton mondok kdszonetet Pal Léndrd akadémiai levelezd tagnak munkam
irant tanusitott érdeklédéséért valamint Hargitar Csabdanak, Szépfalusy Péternek,
Vasvari Bélanak és Zawadowski Alfrédnak hasznos diszkussziokért és értékes tana-

csokért.
FUGGELEK
A Ginzburg—Landau elmdélet érvényesscgéral a kritikus pont kozeléhen

Az 1. fejezetben ismertettiik a fenomenologikus Ginzburg—Landau elméletet,
Az (I. 1)—(1. 2) szabadenergia funkcionalbol kiindulva egyenleteket nyertiink a
rendparaméter és vektorpotencial legvalosziniibb, cgyensulyi érté¢kének meghatiro-
zdsara. Ginzburg és Landau nyoman hallgatolag feltettiik, hogy az egyensulyi
érték korili fluktuaciok kicsik és igy elhanyagolhatok. azaz a legvaldsziniibb érték
egyben az atlagértéket is adja. Ismeretes azonban, hogy a rendparaméter ﬂuktm’lci'(')i
T,-hez kozeledve nének és végtelen nagyokka vz'll_nak a k]‘ltlklls pontban. Kérd'es.
hogy 7',-hez mennyire kézel all be az a helyzet, amikor a Ginzburg—Landau clmélet

4 Fizikai Folyoirat XIX/2
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emiatt alkalmazhatatlanna kezd valni. Ginzburg [49] ezen probléma vizsgalatira
magéat a Ginzburg—Landau elméletet hasznalta fel, feltételezve, hogy a rendpara-
méter a fluktuacidk soran is valdés marad.

A Fiiggelékben megvizsgaljuk a rendparaméter fluktuacioit Ginzburg gondolat-
menetét altalanositva: figyelembe vessziik a rendparaméter fazisanak fluktuacidit is.
Ezt az altalanosabb diszkussziot indokolja, hogy amint arra az utébbi idében fény
deriilt, pl. a szuprafolyékony Helium A-fazisatmenetében a fazisfluktuacioknak donto
szerepitk van [50], [51], [52].

Az elmélet érvényességének feltétele az, hogy a rendparamctel fluktudcioi
kicsik legyenek a rendparaméter egyensilyi értékéhez képest. A fluktuaciok egy része
elesik, ha a rendparamétert egy megfelel$ térrészre kiatlagoljuk. Az elmélet lokalis
jellegének elrontisa nélkiil azonban legfeljebb koherencia hossznyira atlagolhatunk
ki [53].

Igy tehat a feltétel a

O R [V GO R () ) P () (F. 1

alaki lesz. ¢ az 1. fejezetben bevezetett koherencia hossz. A hémérsékleti atlagérték
a statisztikus mechanika szabalya szerint a kovetkezOképpen szamithatd ki:

L) = N ()= )y [ DY@ () — )" () = () -

'CXP e

| Al nd » ~
ABT (I' [l/l(l‘)] . l'u) ’ “ 2)

ahol Dy (r) minden lehetséges w-fiiggvény szerinti funkcional integralast jeldl,
F a szabadenergia, melyre az (L. 1), (1. 2)-ben megadott kozelité kifejezést hasznéaljuk
H=0-t irva, F, a szabadenergia egyensulyi értéke, A (Y (r)y*(r")); termodina-
mikai atlag szamitasat megtalalhatjuk Rice [54] cikkében, aki az egy- és kétdimenzios
szupravezetés lehetéségét vizsgalta a Ginzburg -Landau elmélet alapjan. FEred-
ménye a kovetkezd:

r—r! 4 n
'\"//(r)'/‘*(r’»'rm//;‘; {] s S T PN ] e v (Qw?‘[r--r‘!] . (F.3)

i e ol

ahol ¥} (1. 3)-mal van megadva, y = 4n®}6/k,T, és Q levagasi impulzus, melynek
bevezetése a Ginzburg—Landau szabadenergia-kifejezés kozelité volta miatt val(
sziikségessé: Vi masodiknil magasabb hatvanyainak clhanyagolasa K tipusii
k
divergencia felléptéhez vezet.
Az (F. 1) feltétel kiértékeléséhez még (), kiszamitasira van sziikségiink:

(o (r)‘,fx‘/ Dy (r)ifr (r) exy [_- P 1 " (I:w, (] - Fn)] ; (F. 4)
J)

Y(e)-tay(r) == (Yot (r))e’”® alakba irjuk és i (r), Vo(r) és Vii(r)-ben masod-
rendig tartva meg tagokat, (1. 1), (I. 2)-bol (I. 3)-at felhasznalva kapjuk:

Fly ()] —Fy = -Zatf(lfl(r))zdr +0 f(V;/? (n)*dr - h'z/:}*’,f(V(p(r))“dr (F.3)

100



EROS CSATOLASU ES ANIZOTROP SZUPRAVEZETOK MIKROSZKOPIKUS ELMELETE <155

(F. 5)-’6,t (F. 4)-be irjuk, figyelembe vessziik, hogy (J(r))y = 0 és a fazis szerint
integralast a ¢ (r) = Z¢, exp [ik r] Fourier sorfejtés utan végezziik el ¢, = &, 4 iy, -t
k

irva. Kapjuk, hogy
W (r)}Tm//ofD(Dk Dy, exp [i %’(d’k cos (kr) + y; sin (kr))] -

1 - -
“exp [— O DKM DE+ )|
kgl M

ahol Q a rendszer térfogata. Az integrilas egyszeriien elvégezhetd és kapjuk :*

_9Q
W @)roge (F.6)
(F. 3)-at és (F. 6)-ot (F. 1)-be behelyettesitve, mely a
W@ ) <20, Ir-rj=¢ (F.7)
egyszeriibb alakra irhato, az
oy ? <=2
efi+2) (F.8)

eredményre jutunk, ahol z=n/2y¢. Azonnal latszik, hogy a feltétel csak z<1 esetén
teljesiilhet, amikor is az exponencialis sorba fejthetd. Felhasznaljuk, hogy

g & N T.—-T
Wi = B = 5 T

(lasd (IL. 1.9)),
R

és nagysagrendi becslésre a kdvetkezd értékeket vessziik fel:

kgT,2:107%eV, ep210eV, &=210"*cm és ky=10°cm™;

. o Yy ’
Ekkor y = 10" T”T ! cm™, = 10”7[ T'T ] és (F. 8)-bol a
A,

T

¢

5. 10712

szamérték adoédik a Ginzburg—Landau elmélet érvényességi feltételére.
Nézziik most meg, hogy mekkora a fazisfluktuaciok hatasa, Osszehasonlitva
a kapott feltételt azzal, ami valos rendparaméter-fluktuaciok esetén kaphato. Ekkor

* Erdemes megjegyezni, hogy v, és a (y) varhato érték kiilonbozosége csupdn a fazisfluktud-
ciok okozta effektus.

4*

101



156 MENYHARD N,

Wy=1, és az (F.7) feltétel a

z
— <1
e

alakra egyszeriisodik, ami megegyezik a Ginzburg-féle feltétellel [49], Kanadoff
et al [53] megfogalmazasaban, Beirva z el6bb megadott értékét kapjuk, hogy

et
e s 107,
[

Latjuk, tehat, hogy a fazisfluktuaciok figyelembevétele koriilbeliil két nagysag-
rendet ront a Ginzburg—Landau elmélet alkalmazhatdsagi tartomanyan. A kritikus
tartomany, melyen beliil az elmélet mar nem érvényes a fluktuaciok tilsagosan
naggya vilasa miatt azonban igy is messze a mérhetdség hataran kiviil esik szupra-
vezetOk esetében.
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MAGYAR FIZIKAI FOLYOIRAT XIX/4. 1971

NAGY NYOMASOK ES HATASUK EGYES ANYAGOK
MAGNESES TULAJDONSAGAIRA*

PARDAVINE HORVATH MARTA
MTA Kbiponti Fizikai Kutato Intézet, (Budapest)

A dolgozatban rivid attckintést nyujtunk a kisérleti fizika egyik kevéssé ismert.
de rohamosan fejlodo Gf dgardl, a nagy nyomasok fizikajarol. Ismertetjitk a nagy
nyomadasok létrechozdsanak legfontosabb modszereit, a nyomasmérés eszkozeit és a
nagy nyomasok alkalmazasi lehetdségeit, killonos tekintettel a magneses anyagokra.
Az utobbi témakorbdsl bemutatunk néhdny jellegzetes kisérleti eredményt.

Bevezetés

A nyomasnak a kiilonbozo fizikai jelenségekre és anyagi tulajdonsagokra gya-
korolt hatisaval kapcsolatos elsé kisérleteket 1670 koriil a Firenzei Akadémian vé-
gezték, ahol azt szeretiék volna megallapitani, hogy 6sszenyomhatd-e a viz. Az al-
kalmazott nyomas nagysaga és az ennck megleleld térfogatvaltozas kicsinysége
miatt a kérdésre nem tudtak valaszt adni. A kdvetkezd, 1762-ben Angliaban végzett
ilyen kisérlet mar sikercs volt. Egészen a X1X. szazad végéig a folyadékok és gazok
nyomas hatasara bekovetkezd térfogatviltozasa, a p-V-T allapotabra viszonylag
sziik homérséklet- ¢s nyomastartomanyban torténd vizsgalata volt a kisérletek té-
maja. A XX. szazad elsd felében a vizsgilatok mar kiterjedtek a fizikai jelenségek
cgész sorara, ¢és a kisérleti technika fejlddésével egyre nagyobb nyomasokat értek el.
cgyre szélesebb homérséklettartomanyban. A kisérletek azonban rendszerteienek
¢s koncepeidtlanok voltak.

A 11. vilaghdbora utan a nagy nyomasok fizikajaban erételjes fellendiilés kez-
dédott. ami nem kis mértékben a vegyi és a hadiipar fejlddésének, a nagy szilardsagi
anyagok ipari clddllitisa terén végbement fejlddésnek volt kdszonheté. Ma mar
a fizikai vizsgalatok kore 400 ezer atmoszféra** nyomasig terjed, igen széles hémér-
sékleti tartomanyban. Nagynyomasu kisérletek végezhetck 0,05 K® és 5000 K©
hémérsékleten is. Lehetdség nyilt a szilard testek szamos tulajdonsaganak (elektro-
mos ellenallas, Hall-eflektus, optikai jellemzok, elektron-spin rezonancia, magrezo-
nancia, magnesezettség, termikus tulajdonsagok, rontgen- és neutrondiffrakcio stb.)
kisérleti vizsgdlatara. A kutatd két lehet6ség kozott valaszthat: az egyik lehetdség az,
hogy ismert effektusok nyomasfiiggését tanulmanyozza, hogy a kis nyomason ész-
lelt effektus jellegének nagy nyomasokon bekovetkezo kavantitativ megvaltoztata-
sabol kovetkeztessen az effektust kivaltdé mechanizmusokra, a masik lehetéség 1j
effektusok keresése sokféle anyag szisztematikus vizsgalata Gtjan. A nagy nyomasok

b ‘"}éfk-wctt 1971. januac 16.
** A nyomds elfogadott egysége a bar (10° dm/cm’) mellctt a nagy nyomasok ﬁnka;.ib'm
egyarant haszndljak az atmoszféra (1 atm= 1,01 bar) és a kg/cm?*=0,98 bar egységeket is.
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teriiletén szdmtalan Uj jelenség felfedezése varhatd, pl. szigetels-fém atmenetek,
polimorf atalakulasok sora, maximalis olvadaspont létezése, vagy az egyik leg-
érdekesebb jelenség, az elektronhéj teljes atrendezédésével jard fazisatalakulas,
amelyet a cériumban és a céziumban mar megtalaltak.

A kisérleti adatok rohamosan gyiilnek és azt mutatjak, hogy a 1étezd elméletek
még a legegyszeriibb szilard testek esetében is hianyosak. Az elmélet pl. nem tudja
leirni a mérheté nyomastartomanyon beliil a térfogat nyomasfiiggését, aminek oka az
lehet, hogy a lezért elektronhéjak taszité kélcsdnhatéasa csokken a héjatmérs zsugo-
rodésa é€s a héjak atfedése miatt. Nincs elmélet, amely helyesen irn4 le a szilard testek
allotrop atalakulasait, nemhogy nagy nyomason, de még atmoszférikus nyomas
mellett sem. Vannak azonban olyan teriiletek is, ahol az elmélet annyira fejlett,
hogy mennyiségileg is Osszehasonlithaté a kisérlettel. Példaul az ionos kristalyok
energiaszintjeinek nagy nyomasok hatasara el6alld eltolddasai jol szamithatok.

A magnesség elmélete sincs olyan allapotban, hogy a nagy nyomasokon végzett
kisérleteck eredményeit kvantitativen dsszevessiik az elmélettel. Csak arra van lehetd-
ség, hogy fémekben vagy otvozetekben nyomds alatt mért fazisatalakulasok para-
métereit valamilyen korrelacioba hozzuk az elektronok kicserélédési kélesonhatasa-
val. A kicserélddési kolecsonhatasok tanulmanyoziasihoz igen fontos lenne a racs-
paraméter valtoztatasa, amelyet azonban megnehezit az, hogy a legtobb ferro-
magneses anyagnak kicsi a kompresszibilitasa.

A hémérséklet és a nyomas hatasanak cgyidejii vizsgdlata is sokat segithet
a jelenségek megértésében. A racsrezgések és az clektronok kélesonhatdsibol szar-
mazo effektusok gyakran feliilmualjak a hotagulas hatdsat. Allandd térfogat mellett
mérhetd a hémérséklet hatasa olyan fizikai paraméterckre, amelyeket kiilonben
a hétagulas elfed. Ilyen pl. az onban a Knight-cltolodas homérsékletfigeése [1].

Az impulzustechnika, a lokéshullamok altal Iétrchozott extrém nagy, néhany
megabart elérd nyomdasok mar eddig is nagyon szép ¢s varatlan crcc.lményckcl adtak,
fiiggetleniil attél, hogy ezck a nyomasok csak néhiny psec ideig hatnak. Egyes
fazisatalakulasokat szinte konnyebb ily modon megfigyelni. Ma ez még csak a , ke-
vesek technikaja”, nagyon sok megoldasra vard problémaval, de a rohamléptekkel
fejléd6 technika valdszintileg sok 1) lehetéség forrdsa lesz.

1. Nagynyomisu kisérletek technikija

1.1. Nagy nyomdsok létrehozdsa

Az elsé kérdés, ami a nagy nyomasok létrchozasaval kapcsolatban ’felmerijl:
mibdl késziiljon a nagynyomasu kisérleti kamra. .A'z a'ny.z}ggu'l szemben tamasztott
alapveté kovetelmény, hogy szamottevo dcformfncn'o nélkdiil ke])Fs legyen igen nagy
fesziiltségeket elviselni. llyen anyagok az acélok és a gygrs’acelok'. am'elyek meg-
feleld hokezeléssel igen nagy szilardsaguva és kemc’nyscgu,ve alakithatok. A nagy
nyomasok tartomanyaban wolframkarbidot is hasznalnak, és gyakran a fenti anya-
gokkal kombinaljak. Nagyon sokszor fontos, hogy a nyomaskamra anyaga ne le-
gyen mégneses. Erre a célra igen megfelel6 a berllhumbr(’)n.z, amely’ gyengén dia-
magneses és megfeleld hokezelés utan kb. 29 kbar nyomasig hasznalhato.’ {X’le’g-
utébbi idékben jelentek meg az elsé kozlemények tlt?notvozetek felhasznalasarol.
Ezek az Gtvozetek gyenge hémérsékletfiiggésti paramagneses anyagok [2].
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A nyomdas nem kozvetleniil hat az anyagmintara. A nyomast kozvetitd kozeg
adja at és ezzel a kozeggel szemben elég silyosak a kévetelmények. Kivanatos, hogy
a nyomast hidrosztatikusan adja at, kis kompresszibilitasu, rossz hé- és elektromos
vezetd legyen; ha szilard anyag kozvetiti a nyomast, akkor olvadaspontja magas
legyen és a nyomas hatasara magasabb hémérsékletek felé tolodjon el; ezenkiviil
kémiailag k6zombos és hoallé legyen. A nyomasatado
kozeg lehet gaz (Ar, N,); lehet folyadék (petréleum-olaj >
keverék), de itt a hidrosztatikussag csak 25-—30 kbar nyo- TP
masig tart, mert e f6l6tt a folyadékok vagy megszilardul- \/
nak, vagy igen nagy lesz a viszkozitasuk. A legmagasabb \

hémérsékletek és nyomasok tartomanyaban szilard nyo-
masatado kozeget hasznalnak. A legmegfelelobb erre a

célra a pirofillit, a zsirkd és a hexagonalis szerkezet(i bor- \/
\ :

nitrid.
A

N

SRS RN R

A nyomist a kamréaban meg kell tartani, és ez azt je-

lenti, hogy a tomitések igen sok problémat okoztak a |
kutatdknak. A tomitéseknek egyszerre kell kompresszi- / 1
biliseknek és kis belsé surlodastaknak lennitik. Eddig csak 5 ///_

a két kovetelmény kompromisszumat tudtak megvaldsi-
tani. A tomitéscknek beliilrél nagy, kiviilrdl kis nyomast
kell clviselniiik, tehat nagy kell hogy legyen a szilardsa-
guk. Bridegman. a nagy nyomasok technikajanak legki-
emelkeddbb kutatdja a tomitésekre is talalt megoldast, és
a ,,kompenzalatlan feliilet” elvét ma gyakorlatilag minden |
nagynyomast berendezésben alkalmazzak. Az elvetaz 1. /- ahmfeiﬁ]](e?'rpﬁxéla“an
abra szemlélteti. Az (1) hengerben tomiteni kell a ) jelii

dugattyut. A kezdeti tomitést a (3) menetes sapka meghu-

zasaval lehet elvégezni. Ha né a nyomas, akkor a dugattyi 4 alapteriiletére hato
F=p-A erd egyensilyt tart a @ tomitdgylirlire haté F'=p’- 4" erével. Mivel
A’ < A (rendszerint A =1,254"), igy p’=p, tehat elvben a nyomas elvesztése nem
lehetséges. A tomitések problémakorébe tartozik az elektromos vezetékek tomité-
sének beépitésc a nyomaskamréba, s6t arra is van lehet8ség, hogy radidfrekvencias
energia bevitelét is megvaldsitsak.

Alacsony hdmérsékleteken jol hasznalhato Lazarev és Kan ,,jégbombaja’ (1944).
Ha vizzel toltott, nagynyomast kamrat lassan lehiitenek, a kamra belsejében egyen-
letes nyomaseloszlas alakul ki. Cseppfolyés hélium hdémérsékletén (7'=4,2 K°)
kb. 2 kbar nyomas hozhatd igy 1étre. Az elektromos kivezetéseket vizzel toltott kapil-
larisokon keresztiil valdsitjak meg. Nem tul magas. (kb. 100 C°) hémérsékletig
hasznalhato a szilard nitrogénnel, 63 K® hémérsékleten megtoltott kamra, amelyben
melegitéssel allandd térfogaton nyomasnovekedést kapunk.

Az egyik legkényelmesebb és legelterjedtebb eszkdz nem til nagy (20 kbar)
nyomasok létrehozasara, tetszdlegesen alacsony hémérséklettdl kb. 400 K°-ig a viz-
mentes petréleum-olaj keverékkel toltott ,,bomba”. Felépitését a 2. abra szemlélteti.
Az (D) vastagfali hengerben, amelyet alsé végén az (5 csavarral rogzitett 3) dugd zar
le, a kovetkezé médon hozzuk 1étre a nyomast: a hengerben a @ tomitett dugattyu
mozog, amelynek helyzetét a (6) menetes zardsapka rogzitheti. Ha az olajjal meg-
toltott bombat prés, vagy nagyattételii sati pofai kozé helyezziik, a dugattyi be-
nyomasaval a kivant hidrosztatikus nyomasig komprimaljuk az olajat. A dugattyut

A
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rogzitjiik, a bomba kivehetd a présbol és a mérdberendezéshez illeszthetd. A méréseh
alland6 nyomason torténnek; kiilonb6zé nyomasoknak a dugattyt kiilonbozo hely-
zetei felelnek meg. A mérend6 anyagmintat ® megfelelé mddon régzitjik a bombi-
ban, a méréshez sziikséges elektromos kivezetések a (7) kénuszos furaton mennek at.
Ezek tomitése nagy szilardsagira polimerizalt, j6l szigeteld araldittal torténhet.

3. dbra. ,,Belt” tipusi
nagynyomast kamra

A tomitéseket a kompenzalatlan feliiletek elve alapjan
a @ teflon és vordsrézgyfiriik biztositiak. A 2. abra
magneses szuszceptibilitismérésre alkalmas bombat
mutat be. A (10) gerjesztd tekercs altal keltett valta-
kozd magneses térben a mérdtekercsekkel (11) a minta
@® magnesezettségvaltozasanak megfeleld indukalt fe-
sziiltséget detektalhatjuk. A mérési hdmérséklet valtoz-
tatdsa kiilso fiitotest, illetve hiitékozeg, vagy belsd gra-
fitflitotest alkalmazasaval torténhet. Ha a berillium-
bronzbdl késziilt bomba belsé atmérdje 4 mm, kiilso
atmérdje 23 mm. az elérheté nyomas 20 kbar,

Frdemes megemliteni a 77 K® és 500 K kézt
hasznalhato. 12 kbar nyomast ado, titanotvozetbol
késziilt bombat, amelynck belsé lurata 3 mm és silya
minddssze 3.5 g. Ez a bomba magneses mérlegben
torténd felhasznalasra késziilt [2].

Szintén Brideman nevéhez [lizodik a L belt™ (0v)
néven ismert berendezés. FEz, ¢s ennek valtozatai mar
hatarozottan nagy nyomdasokon (== 100 kbar) és igen
magas homérsékletcken (1000 C) is hasznalhatok.
Elvi felépitését a 3. abra mutatja. A berendezésben a
nyomis folyamatosan viltoztathatd. Az (1) minta két
kupos 3 ,.dugattyt”™ kozt helyezkedik el. €és az cgész
kamra nagy teljesitményii présben van. A “0) | belt™,
azaz Ov, koriilveszi a mintakamrat, mintegy eléfesziti,
dsszeszoritja a berendezést. Ha kiviilrdl nyomdfesziilt-
séget alkalmazunk. a belsé nyomis clobb kiegyenliti
a kiilsé nyomast és csak azutan lépnek fel a tagito fe-
sziiltségek. Ezt a célt szolgdlja az is, hogy a kamra
testét és az dvet tobb koncentrikus, esetleg kiilonbozo
anyagokbdl késziilt réteg alkotja. A 'nyomzis{ltz.ldé
kozeg szilird ¢s korilveszi az anyagmintit. A piro-
fillitbe grafit vagy fém fiitétest épithetd be; a fiito-
aram bevezetése a kupos dugattyun keresztil torténik.
Az elektromos kivezetések a pirofilliten keresztiil. tal-
kummal témitve, az ov és a dugattyt kozt haladnak.
Az ilyen berendezésckhez, ha 1cm? térl‘ogatbfm 100
kbar nyomast akarunk elérni, 1000 tonnas prést kell
alkalmazni. "

Még nagyobb nyomdsokra (400 kbar, 3QOO @)
alkalmazhatok a tetraéder vagy oktaéder alakd kam-
rak, amelycknek minden oldallapjat kiilon préssel

nyomjak.
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1. 2. A nyomds mérése

A nagynyomas kisérleti adatok interpretacidja csak akkor lehetséges, ha a ki-
sérleti nyomasskéala megfeleltetheté a termodinamikai skdlanak. Ennek a megfelel-
tetésnek az elérésére nyomasetalont dolgoztak ki. A primér normalia a stlyterhelésii
nyomasmérd. Elvét a 4. adbra szemlélteti. A terhelt dugattyit egyensulyban tartjak
hidraulikus nyomaéssal, ami a dugattyt alapjara hat. A nyo-
mas a kiegyensilyozo suly és a dugattya alapteriiletének ha-
nyadosa. A gyakorlati megvaldsitis sokkal bonyolultabb, ‘\\\\
mivel nagy nyomasoknal deformalddik a henger, és megvalto- 77' 777,

zik a dugattyn effektiv feliilete. ¢

Az egyes kisérletek kozben a nyomas mérésére szekunder | \ '
normalidkat haszndlnak. Ezek valamilyen fizikai mennyiség 7/ ‘ v
adott nyomasra bekdvetkezd, reprodukalhatd és jol mérhetd / & /_//
valtozasan alapulnak. Nyomas hatasara valtozik a fémek ellen- 7, /4/,//
allasa; ezen alapul a manganin ellenallas-manométer haszna- as v/
lata. A megfelelden hokezelt manganin-huzal ellenallasa 13 4 454 Sulyterhelési
kbar nyomadsig linearisan kb. 25 kbar nyomasig a lineari- manométer elve

tastol néhany Y-ra eltérden, jol reprodukilhatéan valtozik.
Az ellenallas ,.nyomastényezdje”, amelynek homérsékletfiiggése elhanyagolhatd:

1 dR
02,5107 bar .
% 2,51 bar

Atmoszférikus nyomason 100 ohm ellenallasi manganin-manométer ellenéllasa
1 kbar nyomasvaltozas hatasara 0,25 ohmot viltozik. A manganin héfoktényezdje
a szobahdmérséklet kirnyékén viszonylag kicsi. [tt a manganin ellenallasanak a hé-
mérséklet fiiggvényében elég lapos maximuma van. Mas hémérsékleten a héfok-
tényezot a mérésnél figvelembe kell venni.

Alacsony hémérsckleten igen j6 manomélerek a szupravezeté anyagok, mivel
atalakulasi homérsékletiik és allandd hémérsékle-
ten kritikus magneses teriik nyomasfliggs. Pl. az
olom kritikus ~ homérséklete. T.=7,18 K°, 800 P
dH./dp = —9.95.10"? gauss/atm: a tantalé 4
Ty=44 K", dT /dp = —2,65-10-°% fok/atm,
dH_/dp =0,90-10~* gauss/atm.

Nagy nyomasokon jol definialt polimorf atala-
kulasok adjak a hitelesitési pontokat. A nyomas-
kamréakat rendszerint ezek alapjan kalibraljak, a
nyomas hatasara bekovetkezé térfogat- vagy el-
lenallasvaltozast mérik. Ilyen hitelesitd pontok
a Bi, Cs, Ba atalakulasi pontjai. A homérsékletet
altalaban a nyomaskamraba beépitett termoparral
mérik. A nyomas hatasat a termofesziiltségre még

L i

v

Bridgman [4] megmérte, az 6 méréseit ismételte meg R R S S
és egészitette ki Bundy [5). A 7. abra a nyomés ha- p.10atm.
tasara bekovetkezd termofesziiltségvaltozast ab~ s 1.0 Az 6n kritikus homérsek-

razolja 100 C° hdémérsékletkiilonbség mellett. Jetének nyomdsfiiggése [42]

3 Fizikai Folyoirat XI1X/4
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6. dbra. 'N’éhény anyag nyomas 7. dbra. A termofesziiltség
hatdsédra bekovetkezd viltozdsa nvomas hatdsara [5]

térfogatvaltozasa [43]

0

1. 3. Specidlis berendezések

A kisérleti technika ma mar annyira fejlett, hogy nem jelent kiilondsebb nehéz-
séget olyan kisérletek elvégzése sem, ahol a vizsgaland6 paraméter méréséhez kiilon-
leges kovetelményeknek kell eleget tenni.

A legtobb nagynyomasu mérés értelmezéséhez sziikség van a kompresszibilitas
ismeretére. Nagy nyomasokon végzett rontgen-diffrakciés mérések kozvetleniil
szolgaltatjak a kompresszibilitist, de nem érdektelen pl. a fazisatalakulasok rontgen-
vizsgalattal torténd nyomon kovetése sem. Ezeket a célokat szolgaljak a nagynyomasu
rontgen-diffrakcids berendezések [6), amelyekkel 100—150 kbar nyomastartomany-
ban lehet dolgozni. Ma mar ezeknek a kisérleteknek az eredményeként a periodusos
rendszer elemei nagy tobbségének ismerjiik a kompresszibilitasat. A rontgensugarat
berillium-kiipon keresztiil vezetik be a kamraba; nyomasatadé kozegként altalaban
litiumot hasznalnak.

A Mbéssbauer-effektus vizsgalatahoz szintén berillium ablakot haszndlnak,
mig neutron-diffrakcids vizsgalatokhoz a neutronok szamara atlatszé ablak alumi-
niumbol késziil.

Drickamer [5, p. 16] 3—400 kbar nyomasig végzett optikai vizsgalatokat. Fél-
vezetkben abszorpcids éleket mért ,belt” tipusi berendezésben. A fénysugarat
a tamasztogyiiriiben elhelyezett ablakon vezette be a mintdhoz. Az ablak 20 kbar
nyomason megolvasztott, feszitett, atlatszé kdso-kristaly volt.

2. Nagy nyomdsok hatdsa az anyagok migneses tulajdonsigaira
Elég meglepd, hogy rendszeres, céltudatos kutatémunkérdl, amely a nyomas

magneses tulajdonsdgokra gyakorolt hatéséanak vizsgélatéra’ ira_'lny’ul, 'alig besz?'l-
hetiink. Az elmélet sem tett egyelére sokat azért, hogy az utobbi hiisz év folyaman
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Osszegylilt, rendezetlen adathalmazt elemezze és céltudatos kutatasra 6sztonozzon.
Pedig a nyomas hatasanak vizsgalataval bepillantast nyerhetiink az elektronok kozti
kolesonhatas mechanizmusaba, amely a magnesség alapkérdéseit érinti. Ezt a kol-
csOnhatast — elég onkényesen -— két részre oszthatjuk: a) az atomon beliilire,
amely az atmeneti fémek d és fhéjaban megakadalyozza az elektronok spinmomentu-
manak teljes kompenzalddasat és ezzel 1étrehozza az atomok mégneses momentu-
mat; b) az atomok kozti kolcsonhatasra, amely ezeket az atomi momentumokat
rendezi. Adott hémérséklet alatt ez a kdlcsonhatasi energia dsszemérhetd a termikus
energiaval, és ez a homérséklet (a Curie, Néel-pont) az atomok kozt hatd erdkre
jellemz6. Mérni lehet a nyomas hatasat a telitési magnesezettségre, ez az atomon
beliili kicserélodési kolesdnhatasrol ad felvilagositast; és az atalakulasi hémérséklet
nyomasfiiggését, ami viszont az atomok kozti kolesonhatasrol ad informacidt.

2. 1. A kicserélédési energia tavolsagfiiggése

Az elmélet mar régota figyelembe veszi, hogy a kicserélodési integral tavolsag-
fiiggd; ezt tiikkrozi a 8. abran lathato jol ismert Bethe—Slater gorbe. A fiiggdleges
tengely a kicserélodési integralt. amely a kicserélédési energiaval, illetve a T,, Tyy
atalakulasi hémérséklettel aranyos, a vizszintes tengely pedig a legkozelebbi szom-
szédok kozti tavolsag és a betoltetlen héj
atmeyo;en’ek aranyat szrzizolga.'Ne’rn egé- Fe-Niltec]
szen indokolt, h'ogy egy gbrbén abrazoljuk Lm Niltee] FoColhex)
a kiilonbozo kristalyszerkezet(i anyagokat,
de arra jo ez az eljaras, hogy a nyomas +
hatasara bekovetkezo valtozasok eldjelét és
hozzavetdleges nagysagat megadja, ha fel-
tessziik, hogy nyomas hatasara csak az
atomok kozotti tavolsag valtozik.

Az elsé méréscket a magnesezettség — FM| JFe-Fellcc]
nyomasfiiggésére Nagaoka és Honda (7]
végezte 1898-ban. Céljuk az volt, hogy %
magnetostrikcios méréseiket az

Fe-Felbcc]
Ni-Ni [fcc]

Gd-Gd(hex]
ol A

1 ’)V AL D()q tavolsagfiiggése
V oH ap

osszefliggés alapjan ellendrizzék. (D az anyag siiriisége; V' a térfogat, o a telitési mag-
nesezettség). Vason és nikkelen mértek kb. 250 bar nyomason, kis magneses térben és
megallapitottak, hogy vasban da/dp < 0, mig nikkelre da/dp =0, késdbbi eredményeik
szerint [8] da/dp(Ni) =0. Ebert és Kussman [9] szobahomérsékleten, 2 kOe térben,
3 kbar nyomasig mérték a vas és nikkel relativ magnesezettségvaltozasat.” Szerintiik

-(:- ()(;;‘ = —6-10"7/bar vasra és - 2,8-10"7/bar nikkelrc. Galperin [10] tjabb
s O
mérései szerint vasra ;,]T (g;‘ = -~ 1,70+ 10 7/bar, mig Kouvel [11] szerint ez a mennyi-

ség —2,78+ 10 7/bar. TStacey [12] mérte a nikkel magnesezettségvaltozasat és 1 kbar
nyomasra -+ 360-10~7/bar, 10 kbar hatasara 50- 10~ 7/bar értéket kapott (Az éltala
alkalmazott nyomés nem nevezhetd hidrosztatikusnak, ugyanis az anyagmintat
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a magnespofakkal szoritotta 6ssze.) Gugan [13] mérte a nikkel térfogategységre esd
oM
M, op
Klitzing és Gielessen [14] eredményével. Az egységnyi anyagmennyiségre vonatkozo
magnesezettség o, kozvetlen kapesolatban van az atomi momentumokkal. ugyanis
1 dog 1 oM, 19V 1 oM,

S

magnesezettségének (Ms) valtozasat, és =0 értéket kapott, ami egyezik

o dp M, dp VT M, p  °
ahol »x a kompresszibilitas [xy; == — 5,5+ 10" 7/bar]. Igy ezekb6l a nikkelre . F);: =
o, Of

= —5,5-10"%/bar adddik.

Kouvel és tarsainak [11] mérései polikristalyos nikkelre 41,3110 7/bar érté-
ket, egykristalyra pedig - 1-10-7/bar értéket adtak. Az utdbbi adat egyezik a tér-
fogati magnetostrikciobdl szamolt értékkel.

Ezek a mérésck szobahomérsékleten torténtek, ahol a méréstechnika viszonylag
egyszerli. Ez a koriilmény erésen lecsokkenti az credmények értékét, mivel ha egy
adott hdémérsékleten mérjiik
a telitési magnesezettség nyo-

P2 e masfiiggését. az tobb ¢ffektus
el SRR, ¥ szuperpoziciojat tiikrozi. Ha
j fe ' o feltessziik.,  hogy a telitési
=0 magnesezettség  bomérséklet-
Nagaoka (7. 8] -0 ; 0 fliggeése a kovetkezo alaku:
Ebert [9] T 2810 7 .
Galperin [10] | ~1,7-10 7 ) I e
Kouvel [11] ~2,78-10"7 | Yo L RLET0™ T T T B T P
boocpykristdly - I.(_)-l()‘T ‘
Stacey [12] i '35%0"(? g és [ explicite nem fiigg a nyo-
Gugan [13] 1 (5.5 4)-107F mistol, akkor a, megfigyelt
Klitzing [14] | , (= 5.5E1:2): 1077 viltozasa vagy a, (a telitési

magnesezettség 7=0 K" ho-
mérsékleten), vagy 7. nyomasfiggését tiikrozi. A két mennyistg Kapesolatit a
kovetkezd kifejezés szolgaltatja:
| da, T[ »a\] 1 OT,
| do, ao dp o \OT), T, dp
n L 2T 1 AT,
s ewadp

a

0

ahol « a linearis hotagulasi egyiitthato, » a komprcssz’ihflués. : :

A Curie-pont nyomas hatésiara bekovetkezd véltpzz)sut Patrick ’[l 5] tobb anyagon
is megmérte. Eredményeit a 9. abra szemlélteti. Mérései azl mumt’mk". hogy a vasbg‘n
AT, Jop =0+0,1 fok/bar. Esztrin [16] 1969-ben szintén nyo:lms’fuggetlen (?ur‘u-
pontot mért. Ezek az adatok nem egyeznel; a Belh’e —-Slater gorbével. mert ha I§l-
tessziik, hogy a nyomas az atomok kozotti t’avolf,ftgra hat, akkor a vasbaz:la tf:r;
fogatcsokkenés igen erds Curie-pont csokkepess;l jarna. l..ehet:_l19gy ezt'1 véltozas
az atomon beliili kolcsonhatasok egyenlitik ki, azaz a d-héj atméroje csOkken.
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Patrick [15] nikkelre 0T./dp = 40,35 fok/kbar B
értéket kapott. Ez valoszinii, mert ha a masod- I
rendli fazisatalakulasra alkalmazzuk az Ehren-
fest-egyenletet:

7 m/n//"ez 0[
Ni

57Ni30Cu

1 JT, 340

T. dp  DAC,’
ahol 4x a linearis hotagulas, AC,, a fajhd ugrasa -
a Curie-pontbanés Ao <0, AC,, =0, akkor ebbdl -10
kovetkezik., hogy AT./op=0. Ha ez igy van,
akkor a legtobb mérésbol kapott do Jdp <0 arra
mutat, hogy do,/dp = 0. Patrick [I5] alal a ©
gadoliniumra kapott negativ a7 ./dp = —1.2 =
fok/bar érték sem Osszeegyeztetheté a Bethe —
Slater gorbével.

Az otvozetek kozil a Fe-Ni rendszert vizs-

Gd

-20

galtak a leggyakrabban. Kozismert, hogy a 30%  \gice o
Ni-t tartalmazo otvozeteknek szobahémérséklet % PTG L W
kornyékén anomalisan nagy pozitiv térfogati ¢ 2 & & 8 10
magnetostrikcidja van. ezért varhatd, hogy a F et
magnesezettség erosen csokken a nyomas nove- 9. dbra. A Curie-pont

1ésével. Ezt Ebert és Kussman [9]. valamint Gugan nvomasfiiggése [15]

[13] mérései igazoltak, wmig Patrick [15] és

Kaneko [17] a Curie-pont nyomas hatasara

bekdvetkezo erdteljes csokkenését allapitottak meg. A magnesezettség erds valtozdsa
nem magyarizhato egyediil a Curie-pont viltozasaval, o, értéke is meg kell, hogy
valtozzon. Kondorszkij [18] alacsony hémérsékleten végzett mérései igazoltak a o,
valtozasat.

Kouvel [11] szerint a rendezetlen, kb. 209, mangant tartalmazo Ni-Mn 6tvozet-
ben nyomas hatasara bekovetkezd nagy magnesczettségvaltozast nem az atomi
momentumok nagysagianak, hanem iranyanak megvaltozasa okozza. Ez azzal ma-
gyarazhato, hogy az anyagban a Ni-Ni ¢s Ni-Mn parkolesonhatasok ferromagne-
sesek, a Mn-Mn kdélesonhatasok antiferromagnesesek. A rendezetlen 6tvozetben
a nagyszamu antiferromagneses Mn-Mn kdélesonhatas a momentumok bizonyos
rendezGdését idézi elé. Rendezetlen otvizetben lehetnek olyan atomok, amelyek
helyén a kicserélodési tér nagyon kicsi. A kis kicserélodési teret érzé6 momentumok
iranya a nyomas hatasara egyre er6sodé Mn-Mn antiferromagneses kolcsonhatas
miatt konnyen megvaltozhat. Megfelelé hokezeléssel rendezett NigMn 6tvozet alakul
ki, amelyben a Mn-Mn parok, tehat az antiferromagneses kolcsonhatasok szama
erdsen csokken, nagyobb lesz a telitési magnesezettség és ez kevésbé fligg a iyomastol.

A ritka foldfémekben is érdekes a nyomas hatasa. Itt a 4f/-héj atmérdje kb,
10-szer kisebb, mint az atomtavolsag, nincs koztiik atfedés és igy nem lehetséges
J-f kozvetlen kicserélodés. A magneses tulajdonsagokat a magneses torzseknek
a vezetési elektronokon keresztiil bekovetkezd indirekt kolcsonhatisa magyarazza.
A valtozatos magneses szerkezetli ritka foldfémek magneses fazisatalakulasi ho-
mérséklete aranyos ennek az indirekt kolecsonhatasnak az erésségével. Elméleti
modellek a kolesonhatas erdsségének az atomtavolsagtal vald fiiggésére egészen jo
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egyezést adnak. Gd-t6l Ho-ig a kicserél6dés erdssége az atomtavolsag és az f-héj
atmérdje hanyadosénak fiiggvényében monoton nd [19]. Igen érdekes, hogy egyes
ritka foldfémekben és Gtvozeteikben [20] az atalakulasi hémérséklet nyomasfiiggése
nem lineéris; néhany kbar nyomasnal maximumot mutat. Ezt azzal magyarazzak,
hogy a Brillouin-zéndban az allapotsiiriiség és a zéna alakja is valtozik a nyomas
hatasara [21]. A magnesezettség nyomas hatasara bekovetkezd valtozasat Bloch és
Pauthenet [22] a vezetési elektronoknak tulajdonitjak. '

2. 2. Madgneses fazisdtalakulasok

Egy anyag mdgneses szerkezetét a szabad energia minimumfeltétele hatdrozza
meg. Magneses anyagok szabad energidja fiigg a hdmérséklettdl, a nyomastdl és
a magneses tértdl. Ha ezek a paraméterek valtoznak, akkor magneses fazisatalakulas
utjan az anyagban 1j, energetikailag kedvcz6bb magneses szerkezet alakulhat ki.
A magneses fazisatalakulasok végbemechetnek rendezett és rendezetlen, vagy két
kiilonbozo rendezett magneses szerkezetii allapot kozott, lehetnek elsd- vagy masod-
rendiek.

A masodrendii fazisatalakulasok klasszikus példija a magnesesen rendezetlen
fazisbdl a Curie-pontban kialakuld rendezett magneses szerkezet.

Masodrendii rend-rend atalakulas jon létre az Au,Mn intermetallikus vegytilet-
ben. Helikoidalis antiferromagneses szerkezetbol H, =2 10 kOe magneses térben

az anyag ferromagnesessé alakithatd. Tobben
120r megmérték ennek a kritikus térnek a nyomas-
AuyMn fiiggését, és dH /dp = —-0.68 Oe/bar értéket
kaptak [23]. Ennck az értéknek H.=0 térre
torténd extrapolalasa alapjan varhato, hogy az
Au,Mn kiilsé tér nélkil, cgyediil nyomds hata-
sara is ferromagneses allapotba vihetd at. Wayne
és Smith [24] mérték az Au,Mn p—T fazis-
FdIN - g7 [9K diagramjat, és bebizonyitottik ennek az atala-
g0 9P o kulasnak a Iétezését. Az atalakuldas mdasodren-
3 ’ dii, de véges szélességli nyomastartomanyban
| megy végbe. Itt az credetileg spirdlis magneses
szerkezet eldbb ernydszerlien  Osszecsukodik
(H vagy P hatdsira), ha a teret vagy a nyomast
tovabb noveljiik. ez az ernyd lassan Gsszecsuko-
dik a telitett ferromdgneses allapot bekovet-
| keztéig.
W g W A kicserélodési kolesonhatds tavolsagfiig-
P, kbar gése credményezheti azt is, hogy magneses
' fazisatalakulasok clsérendiick lesznek. Bean és
10. dbra. Az Au,Mn vegyiilet Rodbell [25] megmutatta, hogy nagy kompresszi-
mégneses fazisibraja [24] bilitasu anyagokban, ahol dT /dp nagy, a mag-
neses rendezetlenség atalakulas lehet elsérenddi.
Hogy adott esetben az atalakulds milyen lipusg’u. az a.kicsgr'c":l(")’d'ési és a rugalmz}s
energia viszonyatol, a kompresszibilitastdl (x) és a Kicser¢l6dési energia nyomas
hatésara bekdvetkezd valtozasatol (f) fiigg.’ Y : R PV
Ha egy rendszer kicserélddési energidjanak tavolsagfiiggését molekularis tér
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kozelitésben

alakban irjuk fel, majd a szabad energia minimalizalasa alapjan meghatarozzuk
a térfogat és a magnesezettseg egyensulyi allapotait, akkor ezek kifejezéseiben sze-
repelni fog az

’1 = ‘;’ kaToﬂg

paraméter. Ha n =1, akkor az atalakulas elsdrend{i, mig 1 <1 esetében az atalakulas
masodrend(i lesz [25]. Néhany anyagra mérték ezt a paramétert és jo egyezést talal-
tak az elmélettel [26].

k| s | . | o | 0 | At
MnAs 313 - 16,0 4,5 12 | 1,82 FM-~PM I
MnTe 310 2,3 2,3 | ~3,3]045 AF-~PM II
MnP 291 1,2 1,5 | -2,7( 0014, FM-PMII
CiTe 343 ~6,2 2,2 8 |0,34 FM-PM II
MnAu, 365 0,68 | 1,3 1,4] 0,004 AF ~PM 11

Elsérendii magneses rend-rendezetlenség fazisatalakulas megy végbe a MnAs-ben.
Menyuk és munkatarsai [27) megmérték az anyag p—T-—H diagramjat. Atmoszfé-
rikus nyomdson a 11. dbra szemlélteti a MnAs magneses tulajdonsagait. T, homér-
sékleten az anyag elsérendii fazisatalakulassal paramagnesessé valik, a két allapot
kozott van egy rejtélyes szakasz, Néel pontra emlékeztetd szuszeeptibilitds maximum-

500, >

paARAM 77 .
: Hﬂ, / Mn As
cnai/
i
Al g MnAs l
PARAM
R 3!
1 META /1/
1 B31
7 FM
x B8;=8 31 0 By
t /MEIA/P/\
86, B3 B8 ‘ ,’ i S
AL SN s e 0, 3 Sl S A i R (o l -
0 106 200 0300 400 500 0 i i i R Rl
T°K Plkbar
I]. ahra. A MnAs méagnesezettségének 12. dbra. A MnAs mdgneses p—T
hémérsékletfiiggése atmoszférikus 4llapotibraja [27]

nyomason [27]
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mal és mas kristalyszerkezettel. Az antiferromagneses rendet a neutrondiffrakcids
vizsgalatok [28] kizarjak, viszont megallapithatd, hogy a két szerkezetben mas
a Mn-atomok allapota, az alacsony spinii allapotbSl magas spiniibe keriilnek at.
T, hémérsékleten a hexagonalis B8, szerkezet ugrasszerlien ortorombikus B3l
szerkezetbe megy at, Ty-ben ez folyama-
tosan visszaalakul a B8, szerkezetbe. Az

10— : e e
Fe-Rh anyag magneses p—T. allapotabrajat mu-
120} tatja be a 12. abra [27). Ha a nyomast 0-rdl
100l 2 kbar-ra noveljiik, az anyagok 0 K® kor-
nyékén paramagneses B31 kozbiilsd szer-
g,eo. kezettel, majd 430 K°-on atmegy a B§,
E 60t paramagneses szerkezetbe. 10 kbar nyo-
% 40l masnal, 0 K® hémérsékleten az anyag meta-
magneses, tehat magneses térrel telithetd
20y paramagneses allapotban van, ez az allapot
0 a homérséklet novelésével spontan ferro-

0 100 200 30?0’/;00 500 600 700

13. abra. A Fe—Rh 0tvozet magnesezettsé-
gének hémérsékletfiggése atmoszférikus nyo-

magnesessé rendezddik, majd a B31 fazis
Curic-pontjan at a vizsgalt tartomanyban
B31 paramagneses fazisban marad. A meta
(1) fazisban dH_/dT =0, a meta (2) fa-

mason

zisban dH_/dT -=0. Ha adott homérsékle-
ten a nyomast csokkentve indulunk el, azt
tapasztaljuk, hogy a B31 fazis stabil marad egészen kis' nyomasokig és csak ott kovet-
kezik be az elsérend(i para-ferromagneses atalakulas. A hémérséklet csokkenésével
(100 K°) a paraméagneses fazis atmoszférikus nyomason is megmarad. A szerzok [27]
eredményeiket a savmodell alapjan értelmezik.

Magneses rend-rend 4talakulasok is lehetnek elsérendiiek, ennek szép példajit
mutatja a Fe—Rh 6tvozet. Atmoszférikus nyomason a kozel ekviatomos dsszetételii
otvozet magneses tulajdonsagait a 13. abra szemlélteti. Szobahémérséklet kornyékén

1 [T i = 1
.52 ‘5\-: £
o R i i
500 | S e
| ! ot e
i //// 1
i U T i |
| . // | ]
T e ]
500} 7/- , i
]L/" i i Fe495-Rh 505 ] :
! , .
400 by ey g sttt il o
20 30 | 40 50 60 70 80

p/kbar/—

14. dbra. A Feg s Rhgo s Otvozet magneses p-—T fézisabraja [34]
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az eddig antiferromagneses anyag elsérendii fazisatalakulassal ferromagneses szer-
kezetbe megy at, majd T, homérsékleten paramagneses lesz. Ezeknek az atalakula-
soknak a nyomastiiggését tobben is megmérték [29—-34). Nyomas hatasara a Curie-

pont csokken, az antiferromagneses-ferromag-
e nieses atalakulas hémérséklete (T,) n6.Kis nyo-

masokon (p <25 kbar)
345

oT, fok oT, ; fok

335 - €7:~‘lﬁ‘~ , .(f =5, 445,38 o

Jop kbar op kbar

§ e 5 ; % -

e Ezekbsl az eredményekbdl megbecsiilték a

p—T allapotabran jelentkezd harmaspontnak

megfeleld nyomast, és ez kb. 50 kbar-nak ado-

dott. Nagyobb nyomasokra kiterjesztve a mé-

2950 s : — réseket, azt tapasztaltak [32, 34], hogy a gor-

20 40 60 s ie oy o, TUE) &

B s bék linearitasa megsziinik, és a harmaspont

4 70 kbar felett van. Iridium bedtviozésével a kri-

I5. dhra. A Fe,Rhylr, dtvozet mag- tikus paraméterek csokkennek, a harmaspont

neses p-—T fdzisibraja [32] a szerzOk [32, 33] altal elérhetd nyomas és ho-

3 mérséklettartomanyba esik és  kimutattdk a

harmaspont létezését. Erdekes. hogy a mérések arra utalnak, hogy a harmaspont
felett az antiferromagneses-paramagneses atalakulas elsérendii.

315

305t

2. 3. Magrezonancia kiscrletek

lgen hasznos informacidkat nyujthatnak a nagy nyomason végzett magrezo-
nancia kisérletek.

Gyengén paramagneses anyagokban a Knight-eltolddas (K) nyomasfiiggése
elméleti szempontbdl igen fontos, mert kozvetlen informaciot ad a fém elektronjai-
nak hullamfiiggvényeirol: K-y, Pp, ahol y, a paramagneses szuszceptibilitas,
mig Py = Y (0)* annak a valdsziniisége, hogy Fermi-energidval rendelkezé elektron
talalhaté a mag helyén. 1958-ban Benedek és Kushida [35] megmérték a Li, Na, Rb,
Cu. Al Knight-eltolédasat szobahdmérsékleten, 10 kbar nyomasig. Mivel igen kis
frekvenciavaltozasokat nagy pontossaggal kellett mérni, a mérési kovetelmények
igen szigoruak voltak. Eredményeiket és Bridgman kompresszibilitasi adatait fel-
hasznalva kiszamitottak K térfogatfiiggését. Megallapitottak, hogy K valtozasa
nem magyarizhatd csak a hdtagulis hatasaval. Az elmélet szerint P, valtozasaban
a racsrezgéseknek igen nagy szerepiik van. A kisérleti eredmények ezt ragyogdan
igazoltak.

Ferromagneses anyagokban a rendezett d-elektron spinek a magnesezettséggel
aranyos nagy belso teret hoznak Iétre. Ez a belsd tér részt vesz a mag helyén mérhetd
hiperfinom tér kialakitasaban, ezért a magrezonancia-frekvencia érzékeny a magne-
sezettség valtozasaira:

WT)=AM(T),

ahol az 4 csatolasi allandohoz a legnagyobb jarulékot a hiperfinom kdlesonhatas
adja.

1960-ban Robert és Winter [36] vasban mérték a rezonancia-frekvencia nyomas-
fliggését és az eltért a fenti képletb6l varhatd értéktdl. Megmérték a rezonancia
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frekvencia hémérsékletfiiggését allandé nyomasok mellett. Fallot korabban [37]
mérte a magnesezettség homérsékletfiiggését allandé nyomasok mellett, és az Hssze-
hasonlitas azt mutatta, hogy

1 oM

1 v _loMm
, M AT

v OT

r
Felmeriilt az a gyant, hogy a magneses rezonancia-frekvencia mérése nem ad igaz
informéciét a magnesezettség homérsékletfiiggésérdl. Robert és Winter [36] szerint
az A egyiitthatéra hat a hétagulas. Ha mérik v(p)-t, M(p)-t és a d/nV[dp kompresz-
szibilitast, megkaphato A(V), a csatolasi alland6 térfogatfiiggése, amibdl megismer-
heté 9 1n A/0T |,. A méréseket elvégezték [38, 11, 10] és azt talaltak, hogy

d1n AJ0T |, #0, hanem

A= A,[1-0,77-10"7T7.

A kérdés az, hogy miért fiigg az A a hdmérséklettdl? Benedek [38] elmélete sze-
rint ilyen fliggés akkor varhatd, ha az elektronok a d-sav magasabb allapotaiba keriil-
nek. Ekkor a d-sav felsé részében és a sav also részében talalhatd elektronok mas-mas
jarulékot adnak az A-hoz. A hd&mérsékletvaltozasaval ez az eloszlas viltozik,
a Fermi statisztika alkalmazisa adja a 7?2 fliggést. Eszerint a d-elektronokat a ferro-
magneses anyagban ugy lehetne clképzelni, hogy a savban meghatarozott allapoto-
kat foglalnak el. Késdbb Kushida [39] nikkelben is megmérte a rezonancia-frekven-

cia nyomasosszefliggését, és ezt Gssze-
velve a magnesezettség-mérésekkel. a
5erg.,,.3 nikkelben is a vashoz hasonlo szitua-

’K, 10+ o 5
i ciot talalt.
4 Fe770K
2. 4. Mdagneses anizotropia
J Ferromagneses  kristdlyokban a

kicserélodési kolesonhatason kivil hat
még a magneses anizotropia is, aminek
kovetkeztében a momentumok egyes
kristalytani iranyokat elényben része-
sitenck. Fz az anizotrépia a spin-palya-
kristalytér kozti kolesonhatis miatt jon
§ PART étre. A nyomds a kristdlytér erdsségére
hat, de szimmetridjira nem, ezért a
kristalytér erdsségének nyomasfiiggése
az anizotropia mechanizmusardl ad
felvilagositast. Az anizotrépia allan-
dok nyomasfiiggésének mérésére csak
elszort kisérletek torténtek. Igy Kouvel
[40] szobahdmérsékleten mért magne-
sezési gorbék nyomasfiiggésébdl hata-
rozta meg a vas és Fe-Si Otvozetek
anizotrép éllanddainak nyomasfiiggeé-

; 7 P el
16. dbra. A Gd anizotropia allandoinak set. Azt ]t(f)\l_dﬁltg: hogyrquésaklﬁ)g%
hémérsékletfiiggése [41] =—54- /bar vasra, ;
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«10~%/bar Fe —6% Si 6tvozetre. Az elmélet szerint a 0 K° homérsékletre normalt
anizotropia allandé és a redukalt magnesezettség homérsékletfiiggése kozt a kovet-
kezd oOsszefiiggés irhato fel:

K(T ) [qiq) ' n=10
K0 | o |’ - 4} K 10587 G/em3
A kisérletek 7 =10 helyctt n=:4—6
értéket adnak. Lehet, hogy az eltérés
oka abban rejlik, hogy az elméletet
allando térfogatra dolgoztak ki, a mé- £
rések pedig allandd nyomaéson tortén-
tek. Ha K, és o, a nyomas hatasara
bekovetkezd  térfogatvaltozas miatt
megviltoznak. az maga utin vonhatja
n valtozasat:

Ky

120 130 T °K

/’__ L’ sy
n = 10+ 4 oy ]

2 -
Vo Tp #

4 I’ ').Kl ~10 | r)ns :
Ky dp a, dp
Ha ezt a valtozast figyelembe vessziik,
vasra n- 8.2, a Fe-Si 0tvozetre nz 9.8
éricket kapunk. tehat az elmélet és a .
kisérlet kozti eltérés, bar kisebb mér- : a
tékben, de megmarad. Okt valdszinii- 17. dbra. A Gd anizotropia aHanddinak
leg mas folyamatokban kell keresni. i il

Toyama ¢s munkatarsai [41] 77 K© homérsékleten, ingds magnetométeren koz-
vetleniil mérték a Gd anizotrépia allanddinak nyomasfiiggését. Az anizotrépia
allandék nyomasfiiggése meglepden hasonld a homérsékletfiggés gorbéjéhez. Ez
arra utal, hogy az anizotropiat befolyasold tényezdk valamelyike tehat a racsallando,
a spontan mignesczettség vagy az clektronszerkezet nyomas, illetve hémérséklet-
valtozas hatasara cgyforman reagal. A racsillandok nyomdas és hémérsékletfliggése
tal kicsi és clGjelben sem egyeznck; a magnesezettség novekvé hoémeérséklettel,
do,. do

<
dap @y
allandok valtozdsat az elektronéllapotokban bekovetkezo valtozdsok okozzak.

illetve nyomassal egyarant csdkken. de *. Lehetséges, hogy az anizotropia

Befejezd megjegyzések

E néhany kiragadott példa csak az utobbi években erdteljes fejlodésnek indult
kutatasok illusztralasara és nem attekintésére szolgal. A magnesség kutatasaban
kiilonosen nagy sziikség van arra, hogy szisztematikus kisérletek sorozatat végezziik
el, lehetSleg olyan egyszerfi anyagokon, amelyek tulajdonsagait alaposan és rész-
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letesen meg lehet allapitani. Ezeknek az egyvszerii anyagoknak a kovetkezd tulaj-
donsagokkal kell rendelkezniok: ‘

a) nagy kompresszibilitas, hogy az elérheté nyomastartomanyban a racsallandd-
valtozast széles intervallumban lehessen vizsgalni:

b) lehetoleg szigetelok legyenek. hogy a vezetési elektronok hatisat ne kelljen
figyelembe venni;

¢) magneses fazisatalakulasuk a szobahomérséklet kozelében legyven, hogy
kritikus tulajdonsagaikat részletesen vizsgalhassuk:

di a bennik uralkodo kicserélddési mechanizmus egyszeri tipusi legyen,
lehetdleg csak a legkozelebbi szomszédok kélesonhatasiat kelljen figvelembe venni;

¢/ magrezonancia-képesek legyenek, hogy az elektronok lokalizalt momentumai
altal keltett hiperfinom tér vizsgilata lehetséges legven.

Ilyen anyagot elég nehéz talalni. A ritka foldfémekben az indirekt kicserélodési
kolcsonhatis viszonylag egyszerii formaja az uralkodd. viszont ez tobb szomszédos
atomra terjed ki. Néhany egyszerii antiferromagneses anyag. pl. a MnF, sokat-
igéronek latszik. de a bennik fellépd .szuperkicserélodés™ elméletileg még nem egé-
szen tisztazott. Ferromagneses szigetelok. mint pl. a Gd halogenidjei. vagy néhiany
ritkatold-oxid figyelmet érdemel. mert ezek valdsziniileg klasszikus Heisenberg-
tipusu fcrromagnesek.

Koszonetet szeretnék mondani Pdl Léndrdnak. az MTA levelezd tagjanak
a kézirat gondos atnézéséért és a végleges szoveg kialakitasihoz nyujtott értékes
tanacsaiért.
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A binuklearis [Fe,(OH),(H,0),|" -ion magneses tulajdonsagairél

LAZAR KAROLY,* PARDAVINE HORVATH MARTA és VERPES ATTILA*

A wvas(III)sok  hidrolizisével foglalkozé nagy-
szdmd publikdcié tébbségében a  polinukledris
hidrolizistermékekrdl, igy a binuklearis ,,dimerrél™
is 820 esik!' =17, A | dimer™ kétféle szerkezettel kép-
zelhetd el:

[(I1,0),Fe -0~ Fe(IL,0),]",  illetve
1}
0
|(||.,0),r.< SFe(IL0),
O
H
Altalaban az utébhit tartjak valdsziniinek! =3,

Ropars ¢s munkatarsai szerint mindkér szerkezet
eléfordul”,

Szamos dolgozat foglalkozik a dimer mdgneses
tulajdonsagaival' =% 85 Mulay és Seheood 1955-
ben diamagnesesnek tételezte fel', mis szerndk
mar inkabb paramignesesnek tartjak* * % A di-
mer molekula magneses momentumat Mithé és
Bakk-Mdthé szamitotta Mulay és Seheood miéré-
sei alapjan® A szamitast bonyolitja, hogy az oldat-
ban, melynek szuszeeptibilitasat mérjiik, tobhféle
hidrolizistermék taldlhatoh 2 4 %701 Mathé és
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Bakk-Mdthé a  kiilonhozs pH-értékeknél mért
gzuszeeplibilitasériékeket hasznalta fel szamita-
sdhan,

Jelen dolgozatban kiilinhézé hémérsékleteken
clvégzett mérések alapjin szamitjuk a dimer ion
migneses momentumat.

Ha feltételezziik, hogy

rendszeriinkben a vizsgdlt homérsékleti tarto-
manyban érvényes a Curie-térvény (az 1. abra
epyenese keveszuil megy az origén, 6 == 0°),

az egyves komponensck szuszeeptibilitasa dssze-
adhaté (Wiedemann-szabaly),

a mononukledris hidrolizistermékek szuszeepti-
hilitasa az chnéleti 5,92 BM-nak megfeleld ér-
1ék2 "7, :

a fagvasztis nem  hefolvasolja  jelentdsen a
magnezes momentum ériékét,
akkor a diter szuszeeptibilitasira Gsszefiiggést
kaphatuuk.

A mért szuszeeptibilitdsértékek a monomer
hidrolizistermékek és a dimer szuszeeptibilitasa-
bhol tevadnek dssze:

G e —m (g
I 1 il A
e LT M

yreom

ahol y, a ¢ mélnyi vasat ¢ m molnyi monomert
tartalmazd oldat T hémérsékleten mért szuszcep-
tibilitasa, €, ¢s C; a monomer, illetve a dimer
Curic-allandaja. €, értéke ismert: 4,315, (Az, hogy
AR (ol L RIS
a dimer malok mennyiségét a i értékkel vesz-
szitk figvelembe, a kettdnél 16bh vasatomot tar-
talmazé hidrolizistermékek figyelmen kiviil ba-
gyasat jelenti.)

A mérési koriilmények

0.6 és 0,9 mol/dm? koncentrdcidji vas(I1)-perklorit-
oldatot készitettiink fémvas perklorsavas olddsaval, hidro-
gén-peroxidos oxiddlissal. majd a hidrogén-peroxid és a per-
klorsavielesleg eltdvolitasival. A pH értékét 1,4 +0.1-re
allitottuk  bhe natrium-hidrogén-karbondt adagoldsival. A
szuszeeptibilitist Foner-tipusit vibrdciés magnetométerben
hatdroztuk meg 13- 10-% o, m. u. pontossiggal 10 kOe
migneses térben, A mért oldatmennyiségek kh. 0,1 grammo-
ank voltak. A méréscket 80 - 260 K kazott végeztiik. Az
eredménycket az 1. dbra tinteti fel.

Az elébhihez hasonlé madon készitett 1,0 mdalos 1,6
pH-jti oldat és abban kitlinhiiz6 idejfi allis utdn keletkezett
esapadékok Missbauer-spektrumit is felvettiik a folyékony
nitrogén hmérsékletén (2. dbra).
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I. dbra
A 4,765 - 1072 mal vasat tartalmazo mintn szuszeeptibilita-
sianak reciproka a hémérséklet fiig,;,\('uyt‘ht’n (Az egyes
mérési pnnlnk az oldészer és a tébhi jon diamagneses ;nru-
lékdaval wir korrigalt értékek.) A 170 K-nél taldlhatd tirés
valoszindileg azzal kapesolatos, hogy o melegités sordn cu-
tektikum  vagy kristélyhideat szegregatomok keletkeznek

intenzitas

r~~1~ i s

s v s e P

WO ST
8 rmmle

. .Ihld
1,0 mélos 1.6 pH-ji \’d“(”l) perklordat-oldat  Misshaner-
spektomai. a) Tiszta oldat, b) az oldat tisztdja csapadik-
kiviliskor. ¢) 22 napos oldathan a kivalt esapadék, d) 110
napos oldathan o kivalt esapadék, ¢) 3RO napos oldathao a
Kivilt esapadik

Az eredmények és értékelésiik

Az (1) egyenlet a mérési eredmények bebelyet-
tesitése utan a

‘9,_ i 3,172 < m @
G151 105 s 1 o

alakban frhats. A (2) egvenletnek megfeleld gor-
bét a 3. abra mutatja be.

A magneses momentum értékénck meghataro-
zasdhoz ismerniink kell az oldathan levd monomer
mennyiségét is, Fzt a dimer hidrolizisallandéjanak

[(Fe (0T )M | funs

KS'—' [Fetk )
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15 T~
S
Cm
101
05
0 20 30 0 " mmol

3. dbra
A (2) egyenlet Cy/Cyy  m értékparjai

ismeretéhen meghatarozhatjuk. Kiilonhiozé szer-
wok az alabbi éctékeket szamitottak Ky, értékére
25 "C-on:

1. tablazat

i T
Médszer K,, - 1m0 5 Szerad |

Protonmagneses rezonancin 1.0n i 4 (22 “C-on)
Patenciometria 1.224 0,1 9
Spekirofotometria 1,9 06 | 1
Patenciomel 1 M
Migneses s eplibilitds T3 0.8 | 1
Protommsigneses rezonaneia | 10 | 4 (20 °C-on)
Misshaver-spektroszkopia 13,5 15 ‘ o] (20 vC-an)
Migneses szuszeeptibilitis 32 2
Spektrofotometria 5 LJg |
Migneses szuszeeptibilitas CE 8 L] ! b
|

A Komor és munkatiarsai dolgozatdbal sza-
mithaté K,o.=- 13.5 15 < 10 # éviékkel szdamolva
C,C,, értéke 1,42-nak adadik. Bz €, == 6,17-nek
felel meg. A dimer migneses momentnmat a
N 2,81 - G172 Bsszeliiggéshdl mn;_rhdldmma
7,03 1 0,1 BM-t kapunk eredményiil. Iz egy vas-
atomra nézve 3.05 p:n.an elektronnak felel meg.
Meg kell azonban jegyezni, hogy a vasatomok k-
7t .mllh-rrnnm{,‘nvms «‘~‘a|0|u~7 ezt az eredmé nyt
kissé torzithatja, és ez a korillmény tovabbi, mini-
egy 10,5 paratlan elektronnak megleleld hizory-
talansigot jelenthet.

A tablizat legkisehb és legnagyobb Ky, érte-
kével (1,00 - 103, illetve 85 - 10-7) elvégeave a
szdmitist, a magneses momentum értcke 5,0, il-
letve 7,3 BM-nak adadik.

Megjegyezzitk, hogy a vc‘o‘f‘rmlmon) kiszami-
tasahoz hasznalhaté a 25 “C-on meghatirozott
K,, érték, annak cllenére. hogy a mérésc-kn( fa-
gyasztott oldathan, 80 és 200 K kizott végentiik,
mert a dimer molekula igen lassan bomlik', tehat
a fagvasziis vmmnyln;_, rovid ideje alart az oldat
knn(‘f‘nlram(vv szonyai nem viltoztak jelentsen.

Eredményiink kiilonhozik Mathé és Balk-
Mdthé i = 6.2 BM értékétdl,

A Masshauer-mérések alapjan mv‘l_\;ilhlyilhuh'),
hogy a hosszi ideig allt oldatban keletkezett esa
padékban a belsé méagneses tér ériéke 480 kOe.
A vas(TIDion esetében a migneses telbasadasér
disntden a Fermi-féle kontakt Kilesimhatds felelis:

H, - K N [o(®

ne s

= (0] (4
i
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azaz a magneses tér nagysaga az ecllentétes spini
s-elektronok siirliségének kiilonbségével aranyos.

A d-elektronok polarizalé hatasa az oka annak,
hogy az egyes héjak s-elektronjainak spinjei nem
kompenzaljak egymaist teljesen. Ha tobb parat-
lan d-elektron van a rendszerben a gpin értéke
nagy — uagy a H, mégneses tér értéke is, mig ke-
vesebb paratlan d-elektron esetén H, értéke is
kisecbb. (Ha a magneses tér nagysaganak egy-egy
paratlan d-elektron altal létrehozott névekedé-
sét — amely kozelitGleg 125 kOe ' — beszehason-
litjuk a mért 480 kOe-del, valamint figyelembe
vesszitk, hogy ennek kbh. 109;-a a palyamomen-
tumtél szarmazik, megéallapithaté, hogy az cgy
vasatomra a Mésshauer-méréeck alapjan szamit-
haté paratlan d elektronok szama kézel esik a
szuszceptibilitdsbél szamitott értékhes.

Meg kell jegyezni, hogy a hosszabb allis utan
kivalé csapadék nem dimer, hanem polimer, tehat
a fenti kétféle mdédszerrel kapott kizel azonos
eredmény arra utal, hogy a dimerben és a polimer-
ben a vasatomok elektronszerkezete kozel azonos,

8 R. E. Watson and 4. J. Freeman: Phys. Rev., 123.
2027. 1961.
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Osszefoglalds

Vas(111)-perklordt-oldatok hidrolizise soran ke-
letkezd polimerizaciés termékek magneses szusz-
ceptibilitasat és Mossbauer-effektusat  vizsgilva
azt taldltuk, hogy azokban az egy vacatomra juté
kompeuzalatlan spin{i 3d-clektronok szdma koriil-
beliil harom.

The magnetic properties of the binuclear
|Fe(OH),(H,0),]"" ion. K. Lizir, M. Pardavi-Hor-

vith and A. Vértes .

The polymeric products of the hydrolysis of
iron(I1l) perchlorate have bheen studied by mag-
netic susceptibility measurements and Mésshauer
spectrometry. It is shown that about three 3d
electrons with uncompensated spin are present
per one iron atom.

Budapest, Magyar Tudominyos Akadémia Kozponti
Fizikai Kutaté Intézete,
EBrkezett: 1971, XI1. 15.
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Rovatvezeté: LOMNICZY DEZSO

Timfoldhidratok vizsgalata magmégneses rezonancia modszerrel

SERFOZ0 GUSZTAV MTA Kazponti Fizikai Kutaté Tntézet —VARHEGYI G YO ZO Fémipari Kutaté Intézet —
TOMPA KALMAN MTA Kdzponti Fizikal Kutaté Initzet

Néhany aluminiumbhidroxid-polikristaly MMR
spektrumdt vizsqaltuk proton magokon 172...273
K tartomdanyban. Az abszor peios jel masodik mo-
mentumdanak vizsgalate informdaciot ad a hidrogén-
atomak helyzeldre a kristalyrdaesban. Megallapitot-
tuk, hogy az ajkai alumininmbhidroxidok kristdly-
szerkezetéhen a protonok elhelyczledése kiilonbizik
a Kroon és Glemser dltal meghatarozott idedlis kris-
Ltlyszerkezattdl.

Az aluminiumhidroxidok kristdlyszerkezeténck
f6 jellemzii rontgendiffrakeids elomzések alapjin
ismertek. A hidrogén-atomok helyzetét azonban
infravoras spektroszkapiai, nentrondif(rakeids, mag
migneses rezonancia (tovibbiakban MMR) mad-
szerckkel lehet megillapitani. Minthogy a timfold-
gyartashan az alumininmhbidroxid pontos szerke-
zetének ismerete alapjan a kikeverdsi folyamatot.
optimalizilni, az elGillitott timfold minéségét ja-
vitani leheine, az ilven ivdnyd vizsgilatok ipar
szemponthdl jelentdsek.

Az aluminiumhidroxid, illetve kis hémérsékle-
ten cldillitott. homlistermcékeinek MMR spektru-
mat vizsgiltuk meg. A hidrogén-magokon mért
spektrumok kicrtékelésekor informiciot nyertiink
a H,0 és 11—-OH szerkezetekre vonatkozoan.

Az MMR mérési modszer
MR jelaluk:

Az MMR spektrum a rezonins mag kirnyezeté-
ben clhelyezkedd mégneses momentummal rendel-
kezé szomszédok  (jelen esetben 'H-magok) el-
helvezkedésétal fiigg. A H,O é8 H—OH rendsze-
rekre jellemza. hogy az *H-magok piarokban ren-
dezédnek, a piron beliili H—H téavolsig joval ki-
sebb, mint a parok kizitti. Az ilyen dn. | két-
spinrendszerek” esetén az MMR speldrum alapjat
foleg a két szomszédos TH elhelyezkedése, azok
egymastol valo tavolsiga hatdrozza meg, és a ti-
volabbi TH-magok jiarnléka esak kis korrekeiot ad.
A szomszéd hatdsdra a rezondins atommag az alkal-
mazott kiilsé magneses téren kiviil

Hoe= - —32— Jrer =3 (cos20 - 1)

nagysagi teret érez, ahol p a szomszéd atommag
méagneses momentuma, r a szomszédok kozotti ta-
volsag és © két atommagot dsszekols vektor by
a kiilsé magneses tér dltal bezdrt szig.

A +, illetve — elGjel, amely a spektrum két vo-
nalra valo felhasadasiat okozza, a szomszédos atom-
mag mdigneses momentumanak a kiilsG mignescs
tér irdnydhoz viszonyitott parhuzamos, illetve an-
tiparallel bedlldsat jelzi. Pormintdk esotén az osz-
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szes lehetséges szogre dtlagolni kell, és az Atlagolds
az 1. abran lathato jelalakhoz vezet. Mivel a lokalis
tér kifejezésében r—? fakior szerepel, a parok kozot-
ti tavolsag kiilonbozé voHa a H,0 és H—OH rend-
szerro jellemzG spektrum lényeges kiilonbségéhez
vezot. Az 1. abrén lithato egy — esak kristdlyvizet,
tartalmazé — kristalyban levé 'H-magon mért
MMR jel alakja, amelyet kis hémérsékleten vetick
fel, hogy a kristdlyviz-molekulak termikus mozgi-
sainak zavaré hatdsat kikiiszoboljék. A tovdbbiak-
ban a tH-magok MM R spektrumit PMR spektrum-
nak nevezziik (proton mégneses rezonancia). Na-
gyobb hémérsékleten a vizmolekulik termikusan -
aktivilt mozgast végeznek. Kkkor a rezondns atom-
mag a fluktualo lokalis tér atlagit érzi, amely
kisehb, mint annak pillanatnyi értéke. fgy az
MMR szélessége és mizodik momentuma a mozgas-
tipusra jellemz8 mértékben esikken.

Abban az esctben, ha az anyagmintdban csak
hidroxilesoportok vannak, a spekirum alakja, szé-
lessége 6y misodik momentuma az OH-csoporiok
olhelyezkeddsétdl fugg.

Ha a vizsgdlt anyagmintdkban H,0- és OH-
esoportok is jelen vannak, tigy az MMR spektrum
a két komponens epektrumdhbdl képezhetd.

F =W, f(IN+(1-W,f,(H),
ahol a W, a TL,0-ban levé magok elGforduldsa.

A rezonanciajel paramdlerei

Az MMR spektrum alakjat kozvetleniil csak né-
hény specidlis esetben szamithatjuk, azért a spekt-
trumot. olyan pavaméterekkel jellemezziik, ame-

fH]
'\.—/"\
L 400 L
H
40056
G TR
dri
- \s @ 11
w110
afeatl i .

[RL-25-1]
Termikus mozgdst nein végxb kristalypdz
MMR spektruma

1. dbra.
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lyek ehnéletileg is, kisérlotileg is meghatdrozha-
tok.

a) Az f(H) alakfiiggvénuyel leirt rezonanciajel
n-edik momentuma

f NHYH~ <> Y dil

e s T R [gauss]?,

oo
.

/ JH)dIT

Moo

ahol (H) a mégneses tér virhatd éricke.

A piratlan momentumok eltiinnek, mivel fH
paros tiiggvény, és a leggyakrabban az n=2 értc¢k-
hez tartozé masodik momentum hasznilatos.

b) A rezonanciajel kénnyebben kicrtékelhet, do
kevesebb informaciot tartalmazo paramétere a jol-
szclesség. Az irodalomban tobbféle definicidja tor-
jedt el:

11 félértékezélesség, a rezonanciajel gauss egy-
ségekben mért szélessége az

Sy f( <HD )

intenzitdsnal.

OH a kisérletileg meghatirozoit elsd derivalt
maximalis és minimalis értékéhez tartozé térerds-
ség-kiilonbség.

A H2'h az dtlagos vonalszélesség, azaz a mé-
godik momentum négyzetgyike.

Az irodalmi adalok dllckinitése

Gibbsithen ¢ bohmithen levd  hidrogén-magok
helvzetének a meghatdirozasival Kroon és Glemser
foglalkozott. PMR spekirum jel mésodik momeon-
tumanak megméréséhil, a mért értckek ¢e a feltéfe-
lezott szerkezethil gzdmitott értckek dsszehasonli-
tdsat utdn, valamint a rontgenvizsgilatok alapjin
fontos kovetkeztotéscket. vontak lo az alnminium-
hidroxid szerkezetéro vonatkozéan [3], [4].

A gibbsit-rdesban az aluminium-atomok két oxi-
gén-atomréteg kizott helyezkednek el gy, hogy az
oxigén-atomok az aluminium-atomokat okfacderes
gzimetridban veszik koriil. A rétegek AB-BA-AD-
BA .
Egy lehetséges modell az 5a dhran lithato. Aznnox:a
réteghen levé oxigén-atomok a sikot egyenld oldali
héromszogekhol 4116 héléval fedik lo. Két szemben-
416 réteg kizitt a kapesolatot a hidrogén-atomok
létesitik gy, hogy egy hiromszigoldalnyira folot-

gsorrendben kovetkeznek egymis utdn.

tiik levé oxigén-utom felé irdnyulnak. Az (5a) dbrdn
fent az egy nyillal jelolt helyen az O—H- kotés
felfolé iranyul, a két nyilnadl pedig lefelé. Az
O—H-atomok tavolsiga 0,96 A.

Sajnos a cikkbél nem deriil ki, hogy a mért hid-
rargillit termdszetes vagy mesterséges volt-e.

A bohmit ricsszorkezetében (56 dbra) az O--H-
kotések cikeakkos lancot alkotnak a két oxigén-
réteg kozott. PMR mérésekbdl azonban nem dint-
hetd el, hogy az egymas uldn kivetkezd ldnchan
az O—H-kitések pirhuzamosak-e, vagy antiparal-
lel allastiak. Holm o PMR mérdsck kiériékelésénél
a racsrezgdések hatasit is figyelombe vette, és szd-
mitasaibol valdsziniinek litszik, hogy a bohmithen
az O—H-kotések antiparallel dlldstiak. Az O—H-
kotésekben az atomok tavolsaga 0,98 A.

Kroon [3] ¢s Holm [4] mérési eredményeit az 1.
tablizathan (alilhatjuk meg. Kroon kozolte az 4l-
tala mért hishmit PMR jelalakjit is, ez dsszohason-
litds céljabol a 2. dbrdn lathato.

i e
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2. dbra. Biohmit MAMR spektirwma \IT magon [3]
Moduliiciios amplituds £ (7

Busing ¢s Levy neatron diffrakeids mddszerrel
vizagdlia a diaszpor szerkezot ét. Meghatiroztdk az
oxigén- ¢s hidrogén-stomok helvzelét, és megilla-
pitottik a hidrogén-kotések Iétezését. Az O—H-
tavolsdgra 0,99 A ¢éricke kaptak [8].

Mérési eredmények ¢s értékelésiik
Mérési eredméngyel:
1. Mérési mddszer

Az aluminiumhidroxidok PMR méréseit a [9]-
ben leirt szélesjelii MMR spektrométeren végoztiik
ol. A spekirnmokat 4500 G erdsségli migneses tér-
bon vettiik fel, a modulicios tér 0,6 G amplitudéja,
280 Hz frekvenciiji volt.

1. tablizat

: Km!m"y jel- Nogy ',i"l Szdmolt M,, Mdért M,, Abszorbeilt
Anyogovo | Kipter | milmi | pmiemtae | R | i | v
Gibbsit ....... Mﬁ(‘)o,l. H,0 9 14,3 2% 26,6-+1,2 0,8
Bayerit ....... Al?{?laé H,0 2.6 1,7 s 18,84-1,0 o
it AR A 1,0 2,6 10,6 19,0 18,24 1,0 6
178 Banydszati és Kobdszati Lapok — KOHASZAT 105. évfolvam 1972. 4, sz
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2. tablizat

Minta Tzzftds Viz- +24 °C e =30 °C =80 “‘1_. —80 °C —-100 B(_“'___.
sor- | hémérsck- vomate- | M, | H, M, 8H, | M, SH, | M, | oH, | a1, SH,
szama Inte, °C 8ég, % | Clauss | Gauss | Ciauss | Gauss | Gauss | Gauss | Causs | Canss 1auss | Uauss
1. 110 — 15,2 11,0 15,1 — — - - 17,6

40,6 | +0,6 | 4-0.6 40,6
2. 216 9,7 15,9 11,4 — - - 15,7 - 15,1
+0,7 | -1-0,5 +0,6 4-0,7
3. 260 26,5 10,4 74| 109 — 11,7 Se 2 11,9
+1,0 | 40,6 | 41,0 +1,0 41,0
4, 365 28,7 11,6 | —71,8 | — —_— - — - 12,8
40,4 | 40,3 40,6
5. 520 34,2 '
6. 826 35,0
5. mintatél kezdve nem volt
% 1000 35,6 NMR jel a H-magokon
8. 1200

2. Anyagminta

Az ajkai eredetii aluminiumhidroxid 40—60 pm
szemesefrakeiojan 110 °C hémérsckleten végzett
szaritas utan, illetve kiillonbozo homérsckletii izzi-

/

4,11 2 mindy
Al 22,

2§

S =

e

Ll
"
LR

L into
+24°C

J ; 53
4. jelii anyngmin'ta MMR
hahA y? 108

3. dbra. Az 1., 2., 3. és

apekiruma ‘H
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tassal elddllitott bomldsterméken végeztiik el
a PMR méréscket. Az anyagmintik jelolése a 2.
tablazatban 1idhato.

3. Mérések szobahémérsékleten

PMR jelet esak az 1—4. anyagmintakon talal-
tunk, az 5--8. jeliicken nem. A jelek a 3. dbrin
lathatok. A jelek egy szélesebb és egy keskeny
jelbil tevidnek ossze. A keskeny jel szélességét
a modulicics amplitudé hatarozza meg.

A estestol—csiiesig mért jelszélesség és a miso-
dik momentum-értékek a 2. tablazatban talilha-
tok meg. A keskeny jelnek a nagysiga 1-t61 4-ig né.

4. Mérések kis homérsékleten

Az 1—4. szamn anyagminta PMR jeleit szoba-
hémérséklet 6 —100 °C kizott tobb homérsékle-
ten felvettiik. —100 °C-on a keskeny jel eltiint és
—30 °C kiriil jelent meg ujbol. A viz tilhiitési je-
lenségének elkeriiléso végett a mintikat eloszor
—100 °C-ra hfitottiik le, majd a hémérséklet toko-
zatos novelése utdn elért értéknél mértiink. A hé-
mérséklot esilkkenés fiiggvényében a masodik mo-
mentum kismdéretékti emelkedése volt tapasztal-
hatd. A mérési eredményeket a 2. téblazatban 1at-
hatjuk. A jelalakok a 4. dbrdn vannak.

5. Ellenbrz6 mérés

Ellenérzés céljabol megmértiik egy szovjet iizemi
eredet (i bohmit misodik momentumat, jelszélessé-
gét és jelalakjit.

A kovetkezs adatokat kaptuk:
ﬂ[zzllﬁﬁ +0,86@% 6H=10,6 G

Ezen értékek lényegében egyeznek Kroon és
Holm eredményeivel.

Mérési eredmények értékelése

A jelen mérési sorozatot az irodalmi adatok figye-
lembevételével a kovetkezéképpen értékelhetjiik:
1. Az 1. és 2. tablizat adatainak 6sszevetésébil
megéllapithatjuk, hogy a Kroon ¢s az dltalunk
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4. dbra. Az 1., 2., 3. és 4. jelii anyagminta MM jele
~—100 °C-on "I magon

mért. masodik mmncnt.umnk ¢y jelszélességek nem
egyeznek egymassal.

Az oltérést. esak Kroon ¢és Holm dlal vizsgdlt
anyag eredetének és szerkezetének ismeretéhen le-
hetne értékelni. Mindenesetre az eltérés ok a vizs-
galt anyagok racsszorkezetének eltérd rendezetisé-
gére vezetheld vissza, A rdesszerkezet rendezetd-
sége alatt itt elsGsorban a H-atomok elhelyezkeddse
értendd.

2. Bayer-eljirissal elGallitott (iizemi) gibhsit mi-
sodik momentuma kisehb az irodalmi értékekndl,
ez a korillmény a hidrogén-atomok kozot ti fiavolsig
novekedcsével magyarizhat & (zavavtabh riesszer-
kezet).

3. A Bayer- g,xhbxllo! illetve a 200°C koriil izzitott.
terméket. — 100 °C-ra leh(itve nem észleltiink jelen-
t6s momentumviltozast. A mért masodik momen-
tum nem nagyohb momentumu gibbsit és esctleges
kristalyviz keverck momentumainak Gsszogezd-
désébdl szarmazilk.

4. A 3-as ¢4 4-e8 jelfi minta misodik momentuma
jelentdsen esikken az 1-ex ¢s 2-e8 minta momenta-
mahoz képest, ami nagy szerkezeti viltozisra utal.
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5. A szovjet iizemi eredetdi hohiniten mért és az
irodalomban ismertetett masodik momentum-érté-
kek, valamint a jelszélességek egyezése kiolégits.
A 3-a8 minta kezelési h6mérsékletén az irodalmi
adatok szerint, intenziv bohmitképzidés folyik, az
ilyenkor keletkezs hohmit, azonban a szerkezetéhen
tavol all a tiszia bohmitnek tekinthets termékok-
tol. A termikus dehidratacioval keletkezd | bohmit”
jelentdsen kisehbb misodik  momentuma  miatt
(3-as ¢s 4-es minta) legfeljebh erdsen zavart rdcs-
szerkezet{i bohmitre gondoltunk.

elhelyezkedise és a hidrogén-
y nyil felfelé, ket 'm/ﬂ
Ie [:'h iranyuls kotest jelent [3]
5b dbra. Oxigin-atomok linca bihmithen, kézittik
parhuzamos dlldsi hidrogen-kitések rannak [3]

da dbra. Or'iql'n atomok:
kitésck aranya hidvargillithen, I

Ehhez a Kroon dltal kizolt. hohmit-szerkezetet
ligyclembe véve az 50 dbrin a cikeakkos line-
ban elhelyezkedd H-atomok tivolsiaganak jelentds
nu*mlmvl\(‘dv\t: sziiksdgres,

Az 1, 2, 3. ¢és L joli anyagminta PMR jelén
n szd clos jel mellett area sznperpondladva, egy kes-
keny jelis Fithatd. Kroon is megfigyelte ezt a kes-
keny jelet, ¢s adszorbedlt viz jelénele gondolta,
A keskeny jel szdlessége a modulicios amplitudo
fiigeviénye, exiokken a modulicios amplitudd esik-
kentésével. A jel szobahGmérsékleten mozgist vég-
70 vizmolekulikt ol szirmazhat. Kérdéses ezen viz-
molckulik eredete. Kroon feltevésével ellentétben
nem az adszorhealt viztGl szarmazhatnak, mert
akkor az H-os ¢s n tobbi anyagmintiban is mey
kellett: volna figveliink dket. A jelek ~-30°C-on
tiinnek el ez azt jelenti. hogy az adszorbedalt viz-
nél erdsebb kotéshen vannak jelen. nem kizirt,
l\mr\ kristilyviz forméajiban. \l(':r](-'r\(-//,uk hr)]rv

365 CC homcrsdkleten végzett izzitas nidn is észe
l(~l|\(‘lnl\. maradiak a jelek o d-es mintiban.
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AZ ANHARMONIKUS KRISTALYOK
SELF-CONSISTENS ELMELETE I*

SIKLOS TIVADAR

Egyesitett Atomkutato Intézet, Elméleti Fizikai Laboratorium, Dubna
MTA Kozponti Fizikai Kutato Intézet, Budapest

1. Bevezetés

A modern elméleti szilardtest-fizika Debye [1], Born és Kdarmdn [2] munkii alap-
jan a kristalyracs rezgéseinck tanulmanyozisibol sarjadt ki.

A kristalyracs atomjai egyensilyi helyzetiik koril rezgéscket végeznek minden
hémérsékleten: a T=0°K homérsékleten a kvantummechanikai nullponti rezgések
kovetkeztében, a 7=0°K hémérséklet esetében pedig a homozgas eredményeképpen.
A kristalyracs atomjainak rezgései ¢és a kristaly dinamikai, termodinamikai és ru-
galmas tulajdonsagait jellemzé mennyiségek kdzott kapesolat all fenn, a racsrezgé-
sek tanulmanyozdsanak egyik fontos célkitfizése éppen az, hogy megadja a kristaly
makroszkopikus tulajdonsagainak mikroszkopikus magyarazatat. A kristalyracs rez-
géseinek spektrumat és annak felhasznalasival a kristaly makroszkopikus tulajdon-
sagait jellemzé mennyiségeket kiszamithatjuk, ha ismerjiikk a kristalyrics atomjai
kozotti kolesonhatas potencialjat. Adiabatikus kozelitésben [3], [4], [5] a kristaly
potencidlis energidjat mint az atomok pillanatnyi helykoordinatainak fiiggvényét
irhatjuk fel. Ha feltételezziik, hogy a racsrezgések amplitidoi kicsinyek a racs atom-
jainak egyensulyi tavolsigahoz viszonyitva, akkor a kristaly potencidlis encrgidjat
sorba fejthetjiik ¢ kis rezgési amplitadok hatvanyai szerint. A legegyszer{ibb kozeli-
tés a harmonikus kozelités, amikor a sorfejtésben a négyzetes tagnal megallunk és
a rezgési amplitidok magasabb hatvinykitevdjii tagjait elhanyagoljuk. A kristalyok
cimélete harmonikus kozelitésben részletesen kidolgozott, kialakult elmélet [5], [6].
[7). amely a kolesonhatas nélkiili normalrezgések — a fononok -— fogalmanak a
felhasznalasival nagyjabol helyesen irja le a kristaly tulajdonsagait. A kisérleti ada-
tok és a harmonikus kozelitésben nyert elméleti eredmények kvalitative és a nagy-
sagrendeket illetéen altaliban elég jo cgycezést mutatnak, azonban a harmonikus
kozelités 16bb vonatkoziasban nem bizonyult kielégitonek a kristaly tulajdonsdgai-
nak a kvantitativ leirasara [&].

Az elmélet tovibbfejlesztésénck kézenlekvd elsd lépése az, hogy a harmonikus
kozelités, mint kiindulo kozelités alapjan a perturbiacidszamitas szokasos modszerei-
vel mint pcrlurb[xlé tagokat vessziik figyclembe a potencialis energia sorfejtésének
harmad- és ncgvcdl’oku anharmonikus tagjait. Ez a perturbacios kozelités altalaban
elég jol bevalt, és szamos, a kristaly tulajdonsagait elméleti uton tanulmanyozo
dolgozatban alkalmaztak. A kisérleti adatok és az elméleti eredmények Gsszhangja
tovabb javult, a kristaly tulajdonsiagainak egy jobb, pontosabb leirasat szolgiltatta
ez a kozelités. Az elért eredményeket tobb jo osszefoglalo munkaban [8]-—[11] is-
mertették, ezért itt nem foglalkozunk veliik részletesebben. Megjegyezziik, hogy a
tapasztalatok szerint a statisztikus mechanika Green-fliggvényes maédszere [12]--[18]

* Doktori értekezés. Erkezett 1972. dpr. 20.
*¥* Az irodalmi hivatkozasokat I. a IL. rész végén.
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486 SIKLOS T.

a kristalyok egyensilyi [19]—[33] és transzport [34]—[42] tulajdonsagai vizsgalata-
nak egyarant igen jo és effektiv modszere, a perturbacids kozelités kereteiben.

Jollehet a perturbacids kozelités a kristalyok tulajdonsagainak meglehetdsen
Jjo leirdsat adja, mégis vannak olyan esetek, amikor ez a kozelités nem alkalmazhatd.
J6 példa erre az utébbi évek folyaman igen sokoldalian tanulméanyozott [43] He®
és He* kristalyok, az ugynevezett kvantumkristilyok esete. A gyengén kotott és
kis tdmegili He-atomokbdl felépitett hélium-kristalyban az atomok nullponti rezgé-
seinek amplitiddja szokatlanul nagy: az atomok kdzotti egyensiilyi tavolsag~ 30 %-at
is eléri. Mar maga ez a tény is kérdésessé teszi a potencialis energia sorfejtésénck
jogosultsagat €s a perturbaciészamitas alkalmazhatdsagat. A kvantumkristalyok ese-
tében azonban egy alapveté nehézség is jelentkezik. De Wette és Nijboer megmutat-
tak [44], hogy héliumkristalyok esetében kvaziharmonikus kozelitésben nem létez-
nek a normalrezgésck, a fononok. Ebben a kozelitésben ugyanis a hélium atomok
rezgési frekvencidi tisztin képzetescknek adddnak, ami a kristalyallapot instabili-
tasat jelenti [5]. Igy a kvantumkristalyok esetében a perturbicidszamitas eleve nem
alkalmazhatd, hiszen maga a kiindulasi kozelités nem létezik.

Egy amerikai-kanadai kutatdcsoport részletesen megvizsgalta a perturbécios
kozelités alkalmazhatésagat a nemesgaz-kristalyok: az argon, a kripton és a xenon
kristalyok esetében [45], [46]. Az idézett dolgozatokban a potencialis energia sor-
fejtésének harmad- és negyedfoku anharmonikus tagjait vették figyelembe és a koz-
vetleniil szomszédos atomok kolcsonhatasat a Mie—Lennard—Jones potencidl

emie 1 fel* 2 fo)
o e LE R i

felhasznalasaval irtak le, ahol € a potencialgddor mélységét jeldli, és az m paraméter
értékét m=12 és m=13 valasztottak meg. Az idézett dolgozatok szerzGi kiszamitot-
tak az Ar, Kr és Xe kristalyok termodinamikai tulajdonsagait jellemzo mcnnyls{:-
geket a perturbacidszamitas szokasos modszereivel, és a szamitisok eredményeit
osszehasonlitottak a megfelelé kisérleti adatokkal. Az ésszehasonlitds arra a meg-
lepd eredményre vezetett, hogy az elmélet méar akkor az e'r'vc"ny"ét veszti, 'amlkor az
egyensulyi helyzetbdl vald elmozdulds négyzetes kézépértckebol vont ne'g’yzetgyok
nagyobb, mint az atomok egyensulyi tavolsiaginak mintegy 6%-a. Ez az {I!lltzxs egyen-
értékii azzal az allitassal, hogy a vizsgalt elmélet elveszti az é'rvé:nyess_éget.’ ha a ho-
mérséklet a 7, olvadasi homérsékletnek koriilbeliil a harmadrészét eléri. Mig ugyanis
a T 5 4T, hémérsékleti tartomdnyban a §zz’1n’1i_tolt l_crmi)dmamlkgl{ mennynség;k
mind nagysagrendjiiket, mind homérséklet fiiggésiiket illetéen elég jo megegyezést
mutatnak a kisérleti adatokkal, ez az egyezés megsziinik, az elméleti eredmények €s
a kisérleti adatok kozott nagy eltérés 1ép fel, ha T = {T,,. A [45] ’és [46] dolgozatok-
nak a fentebb réviden Gsszefoglalt eredményei megmutattdk tehat, 'ho.gy n'faga,sabb
hémérsékletek esetében, amikor 7'=(0,3—0,5)7,,, az anharnjomcn'as immar lénye-
ges szerepet jatszik a kristalyokban, és a harmonikus no_r'malrezg;scke.t, a 'ha!'mo-
nikus fononokat nem tekinthetjiik a rendszer jol definialt eleml gerjesztese’mek.

Célszer{inek latszik az angol nyelvii irodalomban mar kialakult szokasnak
megfeleléen bevezetni az ,,anharmonikus kristaly” elnevezést. Az“apharm_omkus
kristaly elnevezést fogjuk hasznalni mindgn olyqn es?t,bep, amikor roviden 'kl_ ?klafi
juk fejezni, hogy a kristaly tulajdonségainak kialakitasaban az"an!\aljmonlcm;(s.)o
eredé effektusok lényeges szerepet jatszanak, és a harmonikus kozelités nem tekint-
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heté alkaimas kiindulasi kozelitésnek a kristaly tulajdonsagainak a leirasara. Ebben
az értelemben anharmonikus kristalyok a kvantumkristalyok. A fentieknek meg-
feleléen ugyancsak anharmonikus kristalyoknak kell nevezniink a klasszikus kris-
talyokat is, amikor elég magas hémérsékleten: 7'>(0,3—0,5)7,, kivanjuk vizsgalni
tulajdonsagaikat.

A tovabbiakban az anharmonikus kristalyok elméletével fogunk foglalkozni.

A kristalyok dinamikai és termodinamikai tulajdonsagait alapjaiban jol leird
Born—Kadrmdn elmélet tehat az anharmonikus kristalyok esetében nem kielégito.
Mint lattuk ez az elmélet nyilvanvald ellentmondasra vezet a kvantumkristalyok
esetében, a klasszikus kristalyok vonatkozasaban pedig a 7=(0,3—0,5)T,, hémér-
sékleti tartomanyban nincs meg a sziikséges Osszhang a Kisérleti adatok és az cl-
méleti eredmények kozott. Elemezziik a Born—Kdrmdn elméletet szemléletesen és
gondoljuk meg, milyen vonatkozasban kell ezt az alapjaiban helyes elméletet mo-
difikalni, hogy alkalmas legyen az anharmonikus kristalyok targyalasira. A Born
Kdrmdan elmélet abbdl az alapfeltevésbol indul ki, hogy a kristalyracs atomjai egyen-
sulyi helyzetiik koril kis amplitudéval rezgdmozgast végeznek a tobbi atom altal
létrehozott potencidltérben. Tekintettel a rezgések kis amplitiddjara, a potencial-
teret egy atlagos potenciallal irhatjuk le, az atlagos potencial kiszamitasinal az
atomokat gyakorlatilag nyugalomban levéknek tételezhetjiik fel. A potencialt, ame-
Iyet egy szomszédos atom alakit ki egy adott atom vonatkozdsaban, egy rovid
hatétavolsagu erls taszitdpotencialbdl és egy hosszu hatotavolsagi gyengébb vonzo-
potencialbol felépitettnek tekinthetjiik, és a kristalyrics minden egyes atomja az
osszes 16bbi atom altal 1étrehozott, a fenti tipusi potencidlok osszességébol kialakult
atlagos potencialteret érzékeli. Amig a racsrezgések amplitidoja az atomok kozotti
egyensulyi tavolsaghoz viszonyitva kicsiny, a racs tobbi atomja altal 1étrehozott po-
tencialt egy jol definidlt potencidlgddornck foghatjuk fel, a rezgé atom egyensulyi
helyzete a potencidlis energia minimuma helyénck felel meg, és a rezgd atom a
potencialgdddrnek gyakorlatilag csak a valdban harmonikus jellegli aljat érzékeli.
Ebben az csethen valoban be lehet vezetni a rendszer jol definialt elemi gerjesztéseit,
a fononokat, amelyek a kristilyracs normalrezgései, és amelyeknek az anharmonici-
tasbol eredd kolesonhatasa kicsi. Amikor azonban a kristalyracs atomjainak a rez-
gési amplitiddja ndvekszik, akkor egyrészt a rezgd alomok a tobbi atom dltal 1étre-
hozott atlagos potencialnak mir nemcsak azt a kozelitleg valoban harmonikus
részét érzékelik, amely az cgyensulyi tavolsagnak megfelelé hely kéril alakul ki,
hanem az attol tavolabbi, egyre erésebben anharmonikus jellegii részeit is. Masrészt
ckkor a potencial kiszimitasanal mar nem hanyagolhatjuk el a kristalyrics atom-
jainak a rezgémozgasat, vagyis figyelembe kell venniink, hogy a kiszemelt atom az
cgyenstlyi helyzetiik koriil rezgéseket végzé atomok atlagos potencialterét érzékeli.
Ez a szemléletes kép egyértelmiien arra figyelmeztet, hogy ekkor a fononokat mai
nem tekintjiik kolcsonhatas nélkiilicknek, a normalrezgések kolesonhatasat figye-
lembe kell venni. Ez a szemléletes kép jol érzékelteti egyben azt is, hogy a feladat
self-consistens targyalasmodot igényel. A fentiek mellett a magas hémérsékletek
esetében egy masik meggondolas is ugyanerre a kovetkeztetésre vezet. Amig ugyanis
a racsrezgések amplitiddja kicsiny, a fononok szama ugyancsak kicsiny, hiszen mint
ismeretes u® ~ 2my;+ 1, ahol u* az cgyensulyi helyzetbdl valo eltérés négyzetes kozép-
értéke és my; a fononok atlagos szama, és igy a fononok kolesonhatasat elhanyagol-
hatjuk. Amikor azonban a racsrezgések amplitiddja nagy, a fononok szama is
nagy, és ezért a fononok kolcsonhatasat figyelembe kell venni. Mint ismeretes [14].
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[15], a soktest-probléma elméletében a self-consistens tér kozelités az elsé 1épés a
kolcsonhatds figyelembevételére. Vagyis tijra arra a kovetkeztetésre jutottunk, hogy
a racsrezgéseket self-consistens médon kell targyalni az anharmonikus kristalyok
esetében.

Az anharmonikus kristalyok elmélete self-consistens felépitésének gondolata
Borntdl [4] szarmazik, aki a racsrezgések frekvencidjanak és az atomok egyensulyi
helyzetének meghatarozasara egy self-consistens egyenletrendszert vezetett le az ala-
csonyabb rendii anharmonikus tagokat figvelembe véve. Bornnak ez a gondolata
az alapja az anharmonikus kristalyok ellentmondismentes, a kvantumkristalyok
esetében eleve imagindrius frekvencidkra nem vezetd self-consistens elméletének.
A self-consistens targyalasmédot tudomasunk szerint eldszor Hooton [47] alkal-
mazta és fejlesztette ki az anharmonikus kristalyok tulajdonsagainak a vizsgalatara a
T=0°K homérsékleten.

A kristaly self-consistens elméletét két, egymastdl kiilonbozé targyalasméd
alapjan lehet felépiteni, az egyik az egyrészecske-képbdl, a masik a kollektiv képbol
indul ki.

Az egyrészecske-képen alapuld targyalas keretében a kristalyracsot alkoté ato-
mok individualis mozgasat vizsgaljak egy potencialtérben. Az atomok Schrodinger-
egyenletének megoldasa eldallitja az atom energia-sajatértékeit és sajatfiiggvényeit.
Feltételezik, hogy a kristalyt alkoté atomok mindegyikének azonos energiaspektruma
van. A kristaly 1étezésének e képben az a feltétele, hogy a legalacsonyabb beto6ltott
sajatallapot kotott allapot legyen. A kristdlyt alkoté atomok altal létrehozott, a
kivalasztott atomra haté potencialt egy atlagos potenciallal irjak le. Ezt az atla-
gos potencialt Ggy szamitjak ki, hogy a kiilonbozd sajatallapotok eloszlasi vald-
szinfisége szerint egy Boltzmann-féle homérsékleti sulyfaktorral atlagoljik az ato-
mok kozétti kolesonhatas potencialjat. Ez a kozelités ugyanaz, mint a tobbtest-
probléma targyalasanal gyakran hasznalt id6tél fiiggé Hartree-féle self-consistens
tér kozelités. Ebben a képben a fononok mint a kristaly kiilsé hatasra vald reakcio-
janak normalrezgései jelennck meg. Mas széval, ennek a képnek a keretében a kol-
lektiv gerjesztéseket, a fononokat, a Hartree-féle selt-consistens tér kozelitésben meg-
hatarozott egyrészecske-gerjesztésekbdl épitik fel. Az egyrészecske-képet tobben is
alkalmaztak a kristaly tulajdonsagainak vizsgalatara [48]—[55].

A kollektiv képen alapulé targyalas keretében eleve feltételezziik, hogy a kris-
taly elemi gerjesztései a kollektiv rezgéshullimok, a fononok. Ezt a feltételezést a
kisérlet alatamasztja a kvantumkristalyok esetében is: a hanghullamok a He kris-
talyokban is jol terjednek, tehat a kristaly jol definialt normalrezgéseinek tekint-
heték. A kollektiv képen alapuld targyalas esetében tehat a fononokat eleve beve-
zetjiik, a feladat a fononok frekvenciajanak, csillapodasanak meghaté::ozésa és ezek-
nek a mennyiségeknek a segitségével a kristaly tulajdonsagainak leirdsa. E“kép ke-
retében az egyes atomok mozgasat a fononéllapotok belélléséve'l J;lleme;zzuk’. i

Az egyrészecske-képen alapuld és a kollektiv képen alapuld targyalasmod Osz-
szehasonlitasat és rovid attekintését az [56] Osszefoglalé dolgozatban tal_élhat;ulg
meg. Megjegyezziik, hogy mind a két targyalismod részbeﬁn 'tiikrézi a realis fizikai
képet, a valdsag valahol e két, bizonyos értelemben szélsosegesgn n}egfog?]n}azot_t
kép kozott van. Mindkét targyalasmoédnak egyarant vannak elon):el és hatrapyg!.
A kollektiv kép keretében egyszeriibben lérgyalhat(’Sk a r_écsrezgesek korrelacioi.
Az egyrészecske-kép keretében konnyebben vizsgalhatok a szn”lz’nrd testek egyrészecs'ke-
effektusai, mint példaul a vakancidk keletkezése, a szennyezd atomok hatésa, a racs-
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pontok kozotti kicserélodési folyamatok stb., azonban az elmélet felépitése véle-
ményiink szerint e kép alapjan bonyolultabb, mint a kollektiv kép alkalmazisa ese-
tén. Dolgozatunkban a kollektiv kép alapjan fogjuk targyalni a kristalyok self-
consistens elméletét, ezért az egyrészecske-kép részletesebb targyalasaval nem fog-
lalkozunk.

A self-consistens fononok bevezetésén alapuld targyalasmodot a legutobbi évek
soran gyakorlatilag egyidejiileg és egymastdl fliggetleniil tobben is Gjra felfedezték,
és kiilonbozd szamitasi technikat hasznalva az anharmonikus kristalyoknak a kol-
lektiv képen alapulé self-consistens elméletét tobb ekvivalens valtozatban is kidol-
goztak [56]—[91]. Napjainkban az anharmonikus kristalyok self-consistens elmé-
lete hirom ekvivalens megfogalmazasban ismeretes. Az elmélet mindharom valto-
zata a kollektiv képbdl indul ki, vagyis feltételezi, hogy a kristaly alacsonyan fekvé
gerjesztett allapotainak spektrumat jol kozeliti a self-consistens fononok spektruma.
Ezt mas szavakkal ugy is megfogalmazhatjuk, hogy a self-consistens fononokat a
kristaly jol definialt elemi gerjesztéseinek tekintjiik.

Tekintsiik at a self-consistens elmélet e harom valtozatat.

A dolgozatok egyik csoportjaban [56]—[65] a variacids elvet hasznaljak fel
az anharmonikus kristaly self-consistens elméletének felépitésére. Az elmélet e val-
tozatat legelegansabban Werthamer [56], [65] fogalmazta meg. A self-consistens el-
méletnek a varidcids elv felhasznalasan alapuld valtozatat [56] és [64] alapjan fog-
laljuk ossze.

Minthogy a kollektiv kép alapfeltevése szerint a fononok spektruma a kristaly
alacsonyan fekvs gerjesztett allapotainak a spektrumat jol kozeliti, Werthamer egy
olyan prdbarendszerbdl indul ki, amelynek alacsonyan fekvé gerjesztett allapotai
jol definialt probafononok. A probarendszer varidcidos paramétereket tartalmaz,
amelyeket a tovabbiakban tigy hatiroz meg, hogy a prébarendszer alacsonyan fekvo
gerjesztéseinek spektruma a lehetd legjobban kozelitse a kristaly megfelelé gerjesz-
tési spektrumat. E célbol a rendszer szabadenergidjat minimalizalja a variacios
paraméterck szerint, és a minimum feltételébdl hatarozza meg a variacids paraméte-
rek értékét.

Ha feltételezziik, hogy a probafononok élettartama végtelen, vagyis ha a fo-
nonok csillapodasat elhanyagolhaténak tekintjiik, akkor a feladat egy harmonikus
préba Hamilton-operétor bevezetésével targyalhato [64] irjuk fel a kristaly Hamilton-
operatorat

H == Z"‘M+U(R.l, "'9R.N) =

Z + 2 ”un”a”ﬂ +{U(Rl’ cony Ry) = 1*2 Pifutub} = Hy+ (H— Hy)
2/” 2 ,,;; 2 l‘p (1.12)

alakban, ahol P, és R, az l-edik racsponthoz tartozd M tomegii atom pillanatnyi
lmpulzus- illetve helyzetvektor-operatora, U(R,, ..., Ry) a kristily potencidlis ener-
gidja adiabatikus kozelitésben. Bevezettiik tovabba az | egyensilyi helyzetbsl vald
elmozdulas ii, operatorait az

R = (Rp+uf =, +uf (1.1.3)

definicival, ahol a (...) szimbdlum a statisztikai kozépértékképzést jeloli. Valamilyen
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A mennyiségnek a # Hamilton-operatorral leirt rendszer egyensilyi allapotaira vett
statisztikai kozépértékén az
. >

(Ay = Sp(od) = Sp(e * A)/Sp(e *)  (0=kuT) (1.1.4)

képlet felhasznalasaval szamitott mennyiséget értjiik, ahol ¢ az egyensilyi siiriisép-
operator. A H, harmonikus préba Hamilton-operitor kifejezésében szerepld tf),’,{(
mennyiségek varidciés paraméterek, amelyeket a tovabbiakban a Bogoljubov-féle
varidcios elv felhasznalasaval fogunk meghatarozni.

A szabadenergia proba-kifejezését ekkor

Fpr()h.l = Fy + '(I{‘“ Hn>l) =
= Fy -+ (UR,. ..., Ry)5— 13 3 &8 (uul), (1.1.5)

Lm
2ff
alakban irhatjuk fel, ahol F, a H, harmonikus Hamilton-operitornak megfeleld
harmonikus szabadenergia:
Hy

Fy=-—0InSpe ® (1.1.6)

és (ufub, az elmozdulas-operatoroknak a A, Hamilton-operitorral kiszamitott kor-
relacios fliggvénye.

Fejtsiik sorba a kristaly potencidlis energiajat az egyensulyi helyzetbdl vald
elmozdulas hatvanyai szerint és képezzik a /7, Hamilton-operitorral szamitott ko-
zépértékét:

Ci e .’:U(R.,. R‘\-)‘\)“ =

= -’“CXP ‘:' l‘[’vl')n(/(l(]l' Sivis g }.\') =
12

= exp{d 2 (i Vi Ve Ua(hs s ) (1.1.7)
N

af
Az (1.1.5) és (1.1.7) kifejezések alapjan lathatjuk, hogy a szabadenergia probakife-
jezése a d>fﬁ és (uiub), mennyiségeknek a funkciondlja, amelyek szerint kilon-kilon
varialhatjuk a szabadenergia kifejezését és ckkor a

s t?,sr_:l;_rgﬂm_ b ;;) 0t (1.1.8)
C ,7m llxm
. el ] -
e )(Zf:f(;lh; == ; VTV,/:,(U(RD I RN),)u"' ) "’7./,1 (l|9)
S{uiul <

m;

variaciés egyenletrendszert nyerjik. Az (1.1.8) egyenlet Osszefliggést z’nllapilumcg a
Kkét variacios valtozé kozott, az (1.1.9) egyenlet pedig megmutatja, hgg'y a P va-
ridciés paraméter optimalis értékét a potencialis cnergia masodik derivaltjidnak sta-
tisztikus kozépértéke adja meg.
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Ekkor a probafononok wy; frekvencidjat és é;; polarizacios vektorait az

a 2
C‘;.iwi}- ==

S :.m,neuw—ﬁ“ Vi Vh Det, (1.1.10)

sajatértékegyenlet hatarozza meg, ahol a k vektor jeloli a fonon kvaziimpulzusat.
a j egész szamu index pedig megadja, hogy a szoban forgé fonon az energiaspektrum
melyik agahoz tartozik. A (1.1.10) sajatértékegyenletbdl lathatjuk, hogy a fononok
spektrumat a kristaly potencialis energiajanak statisztikus kozépértéke segitségével
irhatjuk fel, amely viszont az elmozdulis-operatorok korrelacids fiiggvényeivel fe-
jezhetd ki (1.1.7) szerint. A bevezetett probafononokat tehat a fentiek alapjan self-
consistens fononoknak nevezhetjiik.
A harmonikus szabadenergia (1.1.6) kifejezését ekkor felirhatjuk

Fy = 0 > 1n 2sinh(wg;/20) (1.1.11)
K

alakban és az cgyensilyi helyzetbdl valé elmozdulas-operatorok korrelacios fligg-
vényeire pedig (1.1.8) felhasznalasaval az

) _ 1 o efpel, o Wy
(auld, = o oLEL e tkU- goth |-~ (1.1.12)
i MN 57 2oy, 2

kifejezést nyerjiik. Végeredményben tehat a self-consistens fononok ey; frekvencia-
jat és ég; polarizicios vektorait a (1.1.7), (1.1.10) és (1.1.12) egyenletekbdl allo self-
consistens egyenletrendszer hatarozza meg. A fenti cgyenletrendszert ki kell még
cgésziteni a kristaly allapotegyenletével, amely sszefiiggést allapit meg a kristaly-
rics atomjainak egyensilyi helyzetvektorai és a kristalyra hato kiilsé erék kozott.
Az allapotegyenletet az cgyensulyi allapot feltételébol vezethetjiik le, és P izotrop
kiilsé nyomis hatasa csetében

e
I,

PV =-1> [GV;!U CL A3

alakban irhatjuk fel, ahol ¥ a kristaly térfogata. A fentiek alapjan kiszamithatjuk

tovabba a rendszer F, ;. minimalis szabadenergidjat és F bels6 energidjat, amely
mennyiségekre az

h I -7 (l),;" o~
Fin = Fo~ & % m“coth( 20’] + U (1.1.14)
és
5 2 RPN | <7 (')Ej o v
E = (Hig = L5 2 dipicoth | = f -l (1.1:15)
4 1 0

kifejezéseket nyerjiik. A (1.1.7), (1.1.10)—(1.1.15) képletek és a jol ismert termodi-
namikai Osszefiiggések felhasznalasaval ki lehet szamitani a kristaly dinamikai,
termodinamikai és rugalmas tulajdonsigait jellemzé mennyiségeket a vizsgalt ko-
zelitésben, ha adott a kristalyracs atomjai kozotti kolesonhatas Uy(l,, ..., Iy) po-
tencialja. A fent targyalt kozelitést ,.self-consistens fonon” kozelitésnek nevezték el.
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Bonyolultabb eljarast kell alkalmazni, ha a prébafononokat véges élettartamii-
aknak tekintjiik. Werthamer [56], [65] ennek az esetnek a vizsgdlatira a szokasos
modon [15], [16] egy préba-hatasoperatort vezet be

~il0

p? "
S = ‘Zf dt [7’/3) F,(r)ﬁ,(t)‘ +
0

—il0 —~il@
H4 30 [ [ To ) - )P (1~ () = ()] (1.1.16)
smog 0

alakban, ahol T, a Dyson-féle kronologikus rendezés operatora, F, a kristalyra
haté kilsé deformald erd, a @, (1, —1;) mennyiség variacios paraméter. A  id6-
valtozo szerint integralast az imaginarius idé-hémérséklet tengely mentén kell
elvégezni.

A kristaly szabadenergiajat ekkor

It i Mo is
F=-0InSpe " =—-0InSpe " (” “) =

—il0

= —0mSpe " —0m(Tyfexp[~i [ a7 ®)]}s (1.1.17)

alakban irhatjuk fel, ahol
P(1) = M {H —i0S}e~". (1.1.18)

és a (...)s jeldlés az S hatasoperatorral képezett statisztikus kozépériékét jeloli.

Mivel a kollektiv képnek megfelelden feltételezziik, hogy a probarendszer spekt-
ruma jol kozeliti a valédi alacsonyan fekv gerjesztési spektrumot, ezért a (H—i0S)
mennyiségnek bizonyos atlagos értelemben kicsinek kell lennie. Ennek megfelelsen
j6 kozelitésnek foghatjuk fel, ha a szabadencrgia (1.1.17) kifejezését a V() mennyi-
ség kumulansai szerint sorba fejtjiik és szamitasainkban a sorfejtés néhany els tag-
jara szoritkozunk. Megjegyezziik, hogy valamilyen x operdtor kumulinsai (semi-
invariansai) szerinti sorfejtést az o paraméter felhasznilasival az alabbiakban szo-

kasos definialni:

dod
n-=1

s A
Indexpox) = 2 Sy M) (1.1.19)

ahol

\

1’1"’[(.\-) = ‘1.\'}

My (x) = (x%) - (x)*

n

M,(x) = lim- o In {e**)

200 (fo"

Az adott definicionak megfelelden a szabadenergia (1. 1.17) kifejezésének kumulansok
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szerinti sorfejtését
—ilo

F=—0In Spe”‘s—()Z—’;i M, [—if (Itl7(r)] (1.1.20)
n=1 H
0

alakban irhatjuk fel. Nem kivanjuk itt most részletesen ismertetni a szamitasok
technikajat, csupan a végeredmények rovid osszefoglalasara szoritkozunk. Ha a
szabadenergia (1.1.20) kifejezésében a kumuldnsok szerinti sorfejtés elsé tagjanal
megallunk, a variacios elvet alkalmazva arra az eredményre jutunk, hogy a @,,,(t;, —1,)
variacids paraméter az id6tél fiiggetlen, vagyis az elsd kozelitésben a self-consistens
fononok élettartama végtelennek adddik és a kristaly potencialis energiajanak csak
a paros rendii derivaltjai jelennek meg a (U(R,, ..., Ry)) kifejezésében (V&. (1.1.7)
formula). Tehat ebben az esetben visszajutottunk a korabban mar targyalt self-
consistens fonon kozelitésre.

A kumulans sorfejtés masodik tagjanak a figyelembevétele a szabadenergia
(1.1.20) kifejezésében a fononfrekvenciak eltolédasara és a fononok véges élettarta-
mara vezet [56], [65]. Megjegyezziik, hogy ezek az credmények osszhangban vannak
a perturbacioszamitis szokasos mddszercivel nyert eredményekkel: a fononok csil-
lapodasa és a potencialis energia elmozdulas-operatorok szerinti sorfejtése parat-
lan rend( (H,) tagjainak jarulékai csak masodrendben jelennek meg.

A dolgozatok masodik csoportjaban [66]—[69] a diagramtechnikat hasznaljak
fel az anharmonikus kristaly self-consistens elméletének a felépitésére. Az elmé-
let e variansat a legrészletescbben Choquard fejti ki a kdnyvében [69], mig egy ligyes
rovid dsszefoglaldsat a [70] dolgozatban taldlhatjuk. A kiindulasi pont itt is a sza-
badenecrgia kumulansok segitségével eldallitott kifejezése. A kumulansokat diagra-
mok felhasznalisaval abrazoljak, és minden egyes kumulansban felosszegezik a hozza
tartozo szelektalt diagramok véglelen sorozatat. Megjegyezziik, hogy a diagram-
technika alkalmazisa esetében is biztositani Ichet a self-consistens targyalasmddot.
Werthamer megmutatta, hogy a self-consistens elméletnek a varidcios elven, illetve
a diagramtechnikan alapuld viltozatai ckvivalensek egymassal [56], [65].

Az anharmonikus kristalyok self-consistens elméletének altalunk kidolgozott
valtozatiban [71]--[73] a két idGargumentumos termodinamikai Green-fliggvénye-
ket hasznaljuk fel az elmélet felépitésére. Megjegyezziik, hogy dolgozataink alap-
jan ezt az cljarast alkalmazta Takeno [74] is. Az elméletnek ebben a megfogalmaza-
saban a fonon-operatorok mozgasegyenleteinek felhasznalasaval egyenletet veze-
tiink le a megfeleléen megvalasztott Green-fiiggvényckre, és az egyenletben fellépd
magasabb rendii — tobb fonon kolesdnhatasat leird — Green-fliggvények vonat-
kozasaban megfeleld szétkapcesolasi processzust alkalmazva egy self-consistens egyen-
letrendszert nyeriink, amely a kristaly allapotegyenletével egyiitt egyértelmiien meg-
hatarozza a kristaly dinamikai, termodinamikai és rugalmas tulajdonsagait. A self-
consistens clméletnek ez a véleménylink szerint legegyszer{ibb megfogalmazasa lehe-
tévé tette a kozvetleniil szomszédos atomok parkdlesonhatasat feltételezve a kris-
taly tulajdonsagainak a részletes elméleti vizsgalatat [75]—[84], bizonyos esetekben
analitikus modszerckkel is. Az elméletet egy modellfeladat, az anharmonikus li-
nearis lanc tulajdonsigainak a vizsgalatara is alkalmaztuk [85]-—[89], [79]. E modell-
feladat tanulmanyozasakor talalkoztunk elméletiink keretében elGszor az instabilitas
jelenségével [85].
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Bevezetve az irreducibilis Green-fiiggvényeket, lehetdség nyilt az alkalmazott
szétkapcsolasi eljaras pontossaganak a diagramtechnika felhasznalasaval torténd
ellendrzésére [90] és a szabadenergia kifejezésének az analizisébdl ki lehetett mu-
tatni, hogy a két idéargumentumos termodinamikai Green-fiiggvények, illetve a
diagramtechnika felhasznalasan alapulé mddszer ekvivalens [91]. Figyelembe véve
a korabban mondottakat, evvel egyben bizonyitast nyert, hogy az anharmonikus
kristalyok self-consistens elméletének a fentiekben targyalt harom, kiilénbozé tech-
nika felhasznaldsan alapulé valtozata ekvivalens egymassal. Megjegyezziik, hogy
a Green-fliggvényes technika alkalmazasa esetén kiindulasi kozelitésnek a pszeudo-
harmonikus kazelitést hasznaljuk, amelynek keretében nem vessziik figyelembe a
self-consistens fononok csillapodasira vezeté tobblfononos rugalmatlan szérasi fo-
lyamatokat. A pszeudoharmonikus kozelités ekvivalens a kordbban mar emlitett
self-consistens fonon kozelitéssel.

A kvantumkristalyok esetében az atomok nagy rezgési amplituddi kdvetkezté-
ben a hard core korrelacioknak 1ényeges szerepiik van. Az anharmonikus kristalyok
elméletét ebben a vonatkozasban a [92]—[95] dolgozatokban fejlesztették tovabb.
A kvantumkristalyok transzport-tulajdonsagait a [96]-—[98] dolgozatokban targyal-
tak. Miutan a kvantumkristalyok tulajdonsiagainak a részletes targyalasaval dolgo-
zatunkban nem fogunk foglalkozni, czért ezt a problémakdrt itt sem targvaljuk rész-
letesebben.

Az utdbbi évek folyaman szamos dolgozat jelent meg, amelyekben az anharmo-
nikus kristalyok self-consistens clmélete alapjan elvégzett szamitasok eredményeit
kozlik egyrészt a Ne, Ar, Kr és Xe nemesgaz kristalyokra [60], [64]. [70], [99]—] 108],
masrészt a He? és He! kristalyokra [58], [59], [61], [109] --[118] vonatkozoan. A ki-
sérleti adatok és az elméleti eredmények Osszehasonlitisa alapjan megallapithatjuk,
hogy a fononok véges élettartamit alacsony rendben figyelembe véve az anharmo-
nikus kristalyok self-consistens chmélete meglehetdsen jo leirisat adja a kristalyok
dinamikai (fonon frekvenciik és vonalszélességek) [101]--[104], [110]—[112], [115],
[117] és termodinamikai (hékapacitas, kompresszibilitas stb.) [70], [IOS]——{IOS]. [112]
jellemzGinek a kristalyok létezésének gyakorlatilag teljes hdmérsékleti tartoma-
nyaban. )

Az anharmonikus kristdlyok self-consistens elméleténck a Green-fiiggvényes tech-
nikan alapulé valtozata kidolgozasival egyiitt bontakozott ki a ferromagneses kris-
talyoknak a racsrezgéscket figyelembe vevd elmélete [l!‘)] ~«[l'24]. j il

A [71]-—[73] dolgozatokban kifejtett clmélet alkalmazast talalt a fémek 'elmclele-
ben [125]), a folyadékok clméletében [126]—[129]. v'z’llanunl zm"nak a hatasnak az
elméleti vizsgalatanal [74], [130] is, amelyet a konnyli szennyezo atomok a kristaly
tulajdonsagaira gyakorolnak. oL _ e

Miutan dolgozatunkban a kristdly insmhl]|lu<;m'ak a Jc!c'nsegc.ycl is foglalko-
zunk, sziikségesnek latszik néhany megjegyzést tenni ¢ pr'oblemukorrcl kapcsolal-
ban is. A kristalyracs dinamikai instabilitasival foglalkpzo do'lgoziuq'k so‘rat'mn'az
clsdk egyike volt Born tanulméanya [131], amelyben egy ’lcrc"cnll:.alt ko,bos lfl'lstalyra?s
stabilitasanak feltételeit vizsgalta, rovid lult()l'.'wols:'vgu.!(leCS(mlmtas't tételezve fel
a kristalyracs atomjai kozott. A kristalyracs szabadenergidjat Born kvz'mharmonjlku's
kozelitésben irta fel. Kvaziharmonikus kozelitésnek szo}(asos nevezni azt a queh-
tést, amelynek a keretében a Imrmnnikl’{s’kiiz’cli’tésl?(")l indulnak kl',bde val"ar}lllyc"n
empirikus torvény alapjan a kristaly hétagulasat figyelembe veszik. A hdtagulis

szamitasba vétele kovetkeztében a racsrezgések frekvenciar - ellentétben a har-
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monikus kozelitéssel — a racsalland6tol fiiggdvé valnak. Igy a kvaziharmonikus
kozelitésben empirikus alapon kozvetve figyelembe veszik a kristalyracs hdtagula-
sara vezeté anharmonikus kolcsonhatast, azonban szamitason kiviil hagyjak a sza-
badenergia kifejezésében az anharmonikus koélcsonhatasbdl kozvetleniil eredd ta-
gokat (F, és F, tipust tagok, ldsd pl. [8]). A szabadenergia ismeretében ki lehet
szamitani a kristaly rugalmassagi egyiitthatdit. fgy a kristaly allapotegyenletének és
egy vagy tobb rugalmassagi egyiitthatd zérussa valasat leird egyenletnek a szimultan
megoldasa a kristaly stabilis allapotanak a hatarfeltételét adja meg. Born feltételezte,
hogy a kristaly ily modon nyert instabilitasi gorbéje a kristaly olvadasi gorbéjének
felel meg. Jollehet ebben a kozelitésben szamitott olvadasi hémérsékletek (lasd
pl. [132]) a kisérleti olvadasi hémérsékletekkel j6 megegyezést mutatnak, azonban a
kvaziharmonikus kozelités nem tekintheté alkalmas kozelitésnek a kristaly olvadas-
pontja kozelében, mert mint fentebb lattuk, az anharmonicitas mar a 7>(0,3—0,5)7T,,
homérsékletnel Iényeges és el nem hanyagolhato szerepet jatszik. Itt is utalunk arra
a korabbi megallapitasunkra, hogy a kvantumkristalyok a kvaziharmonikus kozeli-
tésben eleve instabiliscknek adédnak. ‘

Az anharmonikus kristalyoknak az altalunk kidolgozott és az anharmonikus
kolesonhatast minden rendben figyelembe vevé self-consistens elmélete, mint azt a
tovabbiakban latni fogjuk, a kristaly instabilitasa jelenségének a felléptéhez vezet.
Egy meghatiarozott hémérséklet, a T,(P) instabilitasi hdmérséklet elérésekor ugyanis
a fononok frekvencidja komplex mennyiséggé valik, ami az adott kristalyallapot in-
stabilitasat jelenti [5]. Megjegyezziik, hogy kis tomegili és gyengén kotott atomok-
bol felépitett kristaly esctében, mint amilyen a hélium kristaly, mar a kvantum-
mechanikai nullponti rezgések is elegendék lehetnek a kristalynak, mint az atomok
kotott allapotanak a lerombolasara. Mint a tovabbiakban latni fogjuk, a T,(P) in-
stabilitasi gorbe mentén elsérendii fazisatalakulas zajlik le. A kristaly instabilitasat
illetden veliink megegyezd eredményre jutott mddszeriinket alkalmazva Heinendahl
[83] is. A [133] dolgozatban felhivtak a figyelmet arra, hogy ha a fononoknak csak
a bomlasukbol (a Hamilton-operator H, tagjabol) eredd renormalasat vesszitk self-
consistens modon figyelembe, a kristaly instabilitasa jelenségének a megjelenésére
jutunk.

Megemlitjitk tovabba, hogy a [134] dolgozatokban fél-fenomenologikus elmélet
alapjan targyaljak az anharmonikus kristalyok instabilitasanak a jelenségét.

Az utdbbi években tobben is foglalkoztak a Bogoljubov-féle 1/q® elméletnek
(g — a siiriség-siirliség korrelacios fliggvény hullamszama) [135] az egy- és két-
dimenzids kristalystrukturak stabilitasanak a vizsgalatara valé alkalmazasaval [136],
[137). Ezekben a dolgozatokban az instabilitis az atomok egyensulyi helyzetének
nagy fluktuicidjaval kapcsolatos, mint azt példaul a [136] dolgozatban is lathatjuk:

2 T-N  egydimenzios esetben g e

()~ T-1nN kétdimenzids esetben = 7

és (uzy~In N egydimenzids esetben, ha T=0°K. (N a rendszert alkoté atomok

szama.) Ezek a fluktuacidk az egy- és kétdimenzids rendszerekben teljes egésziikben

a dimenziok alacsony szamaval kapcsolatosak és harmonikus kozelitésben éppen-

olyan nagyok, mint az anharmonikus kolcsonhatas figyelembevétele esetén.
Dolgozatunk 3. fejezetében a linearis lancnak — az egydimenzids kristalynak —

az anharmonikus kolcsonhatasbél eredd instabilitasaval fogunk foglalkozni. Vizs-

5 Fizikai Folyoirat XX/5
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galatainkban mint fiiggetlen valtozékat az atomok relativ elmozdulasat vezetjiik be,
amely egydimenzids esetben is kicsi: lim ((#,—u,,,)*)"'* = const </ (ahol / az

N-—oo

atomok egyensulyi tavolsaga), ami azt jelenti, hogy a linearis racsban létezik a kozeli
rend, és ebben az értelemben a linearis lancot agy tekinthetjiik, mint az atomok kétott
rendszerét, amelyben a kollektiv gerjesztések, a fononok terjedhetnek [7]. A linea-
ris lancnak dolgozatunk 3. fejezetében targyalt, a kollektiv gerjesztések terjedésével
kapcsolatos instabilitasa teljes egészében az anharmonikus effektusok altal l1étre-
hozott instabilitas, és nincs kapcsolatban az atomok egyensilyi helyzetének fluktua-
cidjaval.

Osszefoglaléan megallapithatjuk tehat, hogy az anharmonikus kristalyok self-
consistens elméletét ma mar egy jol kialakult, kisérleti adatokkal megfelelden ala-
tamasztott elméletnek tekinthetjiik, amelynck a megfeleléen altalanos, de amellett
lehetSleg egyszerii megfogalmazasa indokolt és hasznos.

Dolgozatunk célkitiizése: az anharmonikus kristalyoknak a termodinamikai
Green-fiiggvényck modszere felhasznalasan alapuld self-consistens elmélete rend-
szeres kifejtése, az elmélet alkalmazasa a kristdlyok tulajdonsigait jellemz6 mennyi-
ségeknek a meghatdrozasara, ¢s annak a bemutatasa, hogy elméletiink milyen 4j
fizikai eredményckre vezet.

A 2. fejezetben a kollektiv kép keretében megalkotjuk a kristaly Hamilton-
operatorat. Megmutatjuk, hogy megfeleléen megvalasztott termodinamikai Green-
fliggvények segitségével ki tudjuk fejezni a kristaly fizikai tulajdonsigait jellemzd leg-
fontosabb mennyiségeket. Ezutin az anharmonikus kristalyok sclf-consistens elmé-
letét a pszeudoharmonikus kozelitésben targyaljuk, majd részletesen kifejtjik az
elméletet a fononok csillapodiasira vezeté hairom-fononos rugalmatlan szorasi folya-
matok figyelembevételével.

A 3. fejezetben bemutatjuk az elinélet alkalmazdsat az anharmonikus linearis
lanc tulajdonsagainak a vizsgdlatira. E modell-feladat targyalasat dolgozatunkban
célszeriinek tartjuk, mivel chben az csetben a szamitisok Iényegesen egyszeriib-
bek és jobban attekintheték mint egy reilis hiromdimenzios kristdly esetében.

A 4. fejezetben az anharmonikus kristdlyok sclf-consistens elmélete alapjan sz.é-
les hémérsékleti és nyomashatarok kozott vizsgaljuk a lapeentrilt kobos Bravz}|§-
réaccsal rendelkezé kristaly tulajdonsdgait a kozvetleniil szomszédos atomok centralis
parkolesénhatasanak a figyelembevételével.

Az 5. fejezetben roviden osszefoglaljuk az eredménycket.

2. A termodinamikai Green-fiiggvényck alkalmazisa
az anharmonikus kristilyok self-consistens clméletében

Ebben a fejezetben az anharmonikus kristz’ily.oknak"cg)" 9!yan .gelf-cq}\sxste’ris.
elméletét fejtjiik ki, amelyik nem ¢piil a harmonikus kozelitésre, mint .l‘umd'uIasn
kozelitésre. Feladatunk megoldasihoz a statisztikus mechanika Green-fliggvényes
modszerét fogjuk felhasznalni. i ‘

Elészor is felirjuk a kristaly Hamilton-operatorat. M_aJd l)evegetjuk a meg-
felelden megvalasztott két idéargumentumos termodl'namxka! Gre'en-fuggver?yeke't €s
megmutatjuk, hogy segitségiikkel megfeleld kéze]ilesb.elj ki tudjuk fejezni a kris-
taly fizikai tulajdonsagait jellemzé legfontosabb mennyiségeket.
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Ezutan megfogalmazzuk az anharmonikus kristaly self-consistens elméletének
a legegyszeriibb kozelitését, a pszeudoharmonikus kozelitést, amelynek keretében
nem vessziik figyelembe a kristalyracs rezgéseinek a csillapodasat, az elemi gerjesz-
tések -— a self-consistens fononok — véges élettartamat.

A kristaly self-consistens elméletében figyelembe veheték a fononok véges élet-
tartamara vezetd rugalmatlan szérasi folyamatok is. A fononok csillapodasara leg-
alacsonyabb rendben a hiarom-fononos rugalmatlan szérasi folyamatok vezetnek.
A self-consistens elméletnek a harom-fononos rugalmatlan szorasi folyamatokat figye-
lembe vevé megfogalmazasaval zarjuk le a 2. fejezetet. :

2.1. A kristaly Hamilton-operdtora

Tekintsiink egy V térfogatd, N szamu azonos atombdl felépitett Bravais-racsot.
Feltételezziik, hogy a kristalyt adiabatikus kozelitésben [3]—[5] vizsgalhatjuk. Ebben
az esetben a kristaly U polenualm energiajat mint az atomok pillanatnyi helykoordi-
natainak az U=U(R,, ..., Ry) fiiggvényét irhatjuk fel. A rendszer teljes Hamilton-
operatora ekkor

> Pi
< 2M
alakban irhatd, ahol P, és R, az I racsponthoz tartozé M tomegii atom impulzus-,
illetve helyzetvektor-operitora. Dolgozatunkban mindeniitt olyan egységrendszert

#=H+H = +U(R,, ..., Ry + H, 2.1.1)

hasznalunk, amelyben fi=1. A kristalyt deformald F, kiilsé erck hatasat a H, Ha-
milton-operdtor irja le, amelyet egyszerii esetben
Hi=~3FR; (2.1.2)
I

alakban irhatunk fel (x=x, y, 2).
Bevezetjiik az /, egyensilyi helyzetbdl valo elmozdulas uf operatorait az

R = (R +up = I, +u} (2.1.3)

definicidval, ahol a (...) szimbolum az 1. fejezetben mar bevezetett statisztikai at-
lagérték-képzést )(.|()|I (lasd az (1.1.4) formulat).-

A P, impulzus-operitorok és az egyensilyi helyzetbdl vals e]mozdulas ii, opera-
torai az

[ul; P'] == 10,50y
[wi; uf) = [PF; P =0

felcserélési relaciokat elégitik ki.
Fejtsiik sorba a kristaly potencialis energiajat az egyensulyi helyzetbol vald el-
mozdulas operatorai szerint:

o £ " < 1
DRy, s By) = Us(liy oons 1) 4-2,1 = ‘Zcp(u, Wamit L (2.1.5)
ahol az w,=uf), ..., valamint a

Py D VL VU, s 1) (2.1.6)

(2.1.4)

5%
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jeloléseket alkalmaztuk. U.,(?l, vy 1y) a kristalyrics egyenshlyi helyzeti energiaja,
a kristaly statikus energidja. A (2.1.5) sorfejtés felirasakor természetesen feltételez-
tiikk, hogy a potencialis energia Gsszes derival(ja létezik.

A sorfejtés @(1,...,n) egyiitthatoit atomi eréallandéknak nevezziik. A @(1,...,n)
n-ed rendd erdallando matrixok az 1, ..., n indexcket illetéen szimmetrikusak és
tobb mas feltételt is kielégitenek, amelyek a kristaly potencialis energiaja és annak
deriviltjainak a szimmetria-transzformacidkkal szembeni invarianciajabol kovetkez-
nek [8]. Ezek figyelembevételével a kristaly Hamilton-operatorat

wo

P} I < : ;
H = >“ vy 0o+ 2 Do, o nyuy ..., (2.1.7)
2/1’[ n= ”! 1..n
alakban irhatjuk fel.
Célszeriinek bizonyul bevezetni az impulzus-operator és az egyenstlyi helyzetbdl
vald elmozdulas operatoranak a Fourier-transzformaltjait

| 1 ;
B o s s ;1,)'“ i
RERRTNY, “‘3 e Ly
(2.1.8)

M, o
I)’a: ‘/N ijlck'je“Pk'j

ahol az é;;=¢é_y; polarizacios veklorok Bravais-racs esetében valosak, teljes és orto-
normalt rendszert alkotnak:

N2 of — s NMet.e%, = &,
S ek = 0ggt D €k = Oy (2.1.9)
j o o

A k értékek az elsé Brillouin-zonaban fekszenek.
Az egyenstlyi helyzetbdl val6 elmozdulas operatoranak a Fourier- komponeme

Qx; és az impulzus-operator Fourier-komponense Py;, amelyek a harmonikus récs
normalkoordinatainak a szerepét jatsszak, a

[QE,;‘: PF‘J']
[ij; QL] = [Pﬁ_i5 Pipl =0

felcserélési relacioknak tesznek eleget. Itt a A(k) Kronnecker-fliggvény cggyel egyenld
mindazon esetekben, amikor a k vektor az inverz racs vektoraval cgyenld — bele-
értve a nulla-vektor esetét is -—, és minden egyéb esetben zérussal cg)Lnlo

A Qs Py opem(omkdl kllC]C?hCl]lll\ mint a b; fonon kelté ¢s a by; fonon
eltiintetd operatorok linedris kombindcidjat

iA(k + k)8

il

(2.1.10)

| |
Oxj = (2m)'? (b -+ bli) = 7(2(0 )'“ A
] @.1.11)

| (r),‘ /“)U
i] —
Py = [ N bt = ) 5t B

i
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ahol bevezettilk a tovabbi szimitasok sordn el6nydsnek bizonyult Az =A%, és
Bg;= — B*;; operatorokat, amelyek a

[Bij; Apj] = 24(k+K")5;;

(2.1.12)
[(Akj; Aiyl = [Bijs Bepl = 0
felcserélési relacioknak tesznek eleget
Az uy; frekvencidkat és az é; polarizaciés vektorokat késébb self-consistens
médon fogjuk meghatdrozni. A k vektor a fonon kvaziimpulzusat jeldli, a j egész
szami index pedig megadja, hogy a szoban forgd fonon az energiaspektrum melyik
agahoz tartozik. Megjegyezziik, hogy az dgak szama Bravais-racs esetében harom,
mert a longitudinalis rezgési ag mindig két transzverzalis aggal parosul.
Ebben a reprezenticioban a kristalyracs (2.1.7) Hamilton-operatorat

l{ iz 2’ U;k B;Bk+UO+ Z-._ 2 V;y(kl vae kn)Akl"'Al;" (2.1.]3)

k L
alakban irhatjuk fel, ahol k= {k,j} és
Vu(kls "'skn) ==
4 it (ék i}’ ) ((’,\ 61)
— Rilyt o b il by . 1 h PO .1, I vl 2.1.14
,%" QMNoy ) " M N 72 O° o, l) @114

AV (/\,, waad ,,) figgvényck szimmetrikusak a (ky, ..., k,) valtozok felcserélését ille-
t6en és A(k,+ .. . +k,)-ncl arinyosak.

Tovabbi v17sgalntamk s/cmponl)abol a kristaly H"lmllton-operatoranak (2.1.13)
alakja bizonyult clénydsnck, és ezért dltaliban ezt az alakot fogjuk szamitésainkban
felhasznalni. Lathatjuk, hogy a Hamilton-operator (2.1.13) alakja nem kevésbé al-
talanos, mint a kiindulasi (2.1.1) alak.

2.2. A kristdly dinamikai jellemz6i és a termodinamikai Green-fiiggvények

A statisztikus mechanika Green-fiiggvényes modszere a kondenzalt rendsze-
rek fizikdajaban igen hatasos mddszernek blzonyult és ott szamos alkalmazast nyert.
Ezt a mddszert alkalmazzuk dolgozatunkban is: az anharmonikus kristalyok self-
consistens elmélctét a két idéargumentumos termodinamikai Green-fiiggvények fel-
hasznalasaval épitjiik fel. Ezek a figgvények és a veliik kapcsolatos matematikai
modszerek ma mar kozismerteknek tekinthetSk. Ezért nem érezziik sziikségét annak,
hogy a statisztikus mechanika Green-fiiggvényes mddszerét rendszeresen ,ismertes-
sik, a termodinamikai Green-fiiggvények tulajdonsagait altalanosan v1zsgaljuk
Az idevago béséges irodalombdl is csak szemelvényként hivatkozunk néhany alap-
veté munkara [12]—[18]. Dolgozatunkban a [18]-ban alkalmazott meghatarozisokat
és jeloléscket kovetjiik.

Megmutatjuk, hogy megfeleléen megvalasztott két idéargumentumos termo-
dinamikai Green-fiiggvények segitségével ki tudjuk fejezni a kristaly dinamikai tu-
lajdonsagait jellemzd legfontosabb mennyiségeket, és levezetiink a tovébbiak szem-
pontjabdl fontos néhany osszefliggést. .
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Vezessiik be a
G (t— 1) = () uf (1)) = —i0(— ) (), b () @.2.1)

két idépontos retardalt termodinamikai Green-fiiggvényt, ahol 6(t—¢’) a Heaviside-
_fé]le lépcsofiiggvényt jelenti, [...,...] a zardjelben levd operatorok kommutéatorat
jeloli. :

A (2.2.1) Green-fiiggvény idd szerinti Fourier-transzformaltjat

oo

; 1 . ,
Gl(—t) = 5 f Gif (@) e~ "= do

_ (2.2.2)
Gif@) = [ Gif(r)et di

alakban irhatjuk fel.

Transzlacios szimmetriaval rendelkezd rendszer esetében célszer{i bevezetni a
(2.2.2) Green-fiiggvény helykoordinatak szerinti ((Qx;: Q¢;)"., Fourier-transzformalt-
jat is:

. I )
Gil(©) = 35 2 hiek 07D Qs QN (2.2.3)

Bevezetjiik végiil a tovabbi szamitasainkban altaliban felhasznalt
G (1—17) = (A (1); A5 (1)) = Qo) > (Qu(1): Qi (1)) (2.2.4)

Green-fliggvényt. Mivel az A, operatorok a fonon keltd és eltiinteté operatorok
linearis kombinacidjaként fejezhetok ki, ezért a (2.2.1), illetve (2.2.4) egyrészecske
Green-fiiggvényeket egy-fonon Green-fiiggvénycknek nevezziik.

Megmutatjuk, hogy a (2.2.1) Green-fiiggvénynek konkrét fizikai jelentése, ér-
telme van.

Tekintsiink egy egyensulyi allapotban levd rendszert, amelyre egy kiilsé per-
turbald tér hat. A kiilsé tér hatiasat a H{ id6tdl fiiggd Hamilton-operatorral irjuk
le. Vizsgaljuk meg, hogyan valtozik valamilyen A fizikai mennyiség (4), egyenstlyi
atlagértéke a kiilsé perturbald tér hatasara. Zubarev [13]. [18] megmutatta. hogy Hi-
ben lineéris kozelitésben fennall az

(Y = (A +8(4) = (A0t [ CA@:HI@)Yd'  @2.5)

osszefiiggés, mely szerint az A fizikai mennyiség atlagértékének a perturbacié haté-
sara bekovetkezd 8(A4) megvaltozasat linearis kozelitésben a ((A(¢); HI (1)) re-
tardalt termodinamikai Green-fiiggvény scgitségével irhatjuk le. Alkalmazzuk ezt

az altalanos elméletet az altalunk vizsgalt esetre. e
Hasson a kristalyracsra egy f,(t) kiilsé perturbald tér, amelynek a hatasat a

et
Hi= D fE()R = _%; f dow et 'Zf,a(m)kf (2.2.6)
lLa ,a .
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idotol fiiggd Hamilton-operatorral irjuk le. Az atomoknak a kiilsé tér hatasara
bekovetkezd o(uf(t)) atlagos elmozdulasat (2.2.5), (2.2.6) és (2.1.3) figyelembe-
vételével

3(up (1)) = f dt’ 2 () uf ()Y (@) 22.7)

alakban irhatjuk fel, tehat az atomoknak a kiilsé perturbald tér hatasara fellépd
o(u (1)) atlagos elmozdulasat éppen a (2.2.1) retardalt termodinamikai Green-fiigg-
vény segitségével fejezhetjiik ki.

A (2.2.7) kifejezés Fourier-komponensekre felirva a

o(uf(m))y = > G (0 +ie) ff (w) (2.2.8)

alakot olti. Transzlacids szimmetriaval rendelkezé rendszer esetében a kiilsd per-
turbaciot célszerii sikhullimok alakjaban felirni:

(o) = 3 e fik, w) (2.2.9)
k

Ekkor az atlagos elmozdulas Fourier-komponenseit a

S(ur(k, w)y = - Z‘M\qu QMo iy J (K, ) (2.2.10)

kifejezés allitja elé. Megmutatjuk, hogy a kristaly surusegének kis megvaltozasat a
8(ii(k, )y elmozdulasoknak a k vektor iranyiba esd Osszetevdi irjak le. E cél-
bdl fejtsiik sorba a o siirliségoperator g; Fourier-komponensét az elmozdulasok
szerint:

0f = > kb 2 ¥ eifi(| 4 ikii)) = 02 + do; (2.2.11)
1 1

vagyis a rendszer slirliségének a kis dp; megvaltozasat a

Sop(k, ) = ifksick, w)) = - 5 (Ree)(Qess O Molberf o)} 22.12)
M 17 g

Osszefligges irja le a fenti megallapitasunknak megfelelGen.

Infinitézimalisan kis f§(m) perturbacié esetén az atomok &(uf(w)) atlagos el-
mozdulasai ugyancsak kis mennyiségek minden o frekvencian, kivéve a rezonancia-
frekvencidkat, amelyeket a G#(m) Green-fliggvény polusai hataroznak meg. Ko-
vclkuésképpen a kristalyrics rezgési frekvencia-spektrumanak — a fononok disz-
perzios gérbéjének — a meghatarozasat visszavezettiik a (2.2.1) Green-f uggvény polus-
helyei, illetve a csillapodas figyelembevétele esetén a Green-fiiggvény maximumai he-
lyénck a meghatarozasara.

Tabben is megmutattak (lasd, példaul [20]), hogy a lassi neutronok egy-fono-
nos koherens rugalmatlan differencilis szdrasi hataskeresztmetszete kifejezheté a
(2.2.1) retardalt Green-fiiggvény segitségével:

'da

a ql
T Sl(q, ) (2.2.13)
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ahol a a szérasi hossz, g, és g, a neutron hullimvektora a kezdeti, illetve a végalla-
potban, q = q,—q, ¢s

| e W@
Si(gy w) = 5 ;’ w7 @1 a7 = 21m Gif ( +i0)] (2.2.14)
ap

Itt W(q) jeloli a Debye—Waller fiiggvényt
Wilq) = 5 {(@Gii)*) = } Z,, q*q"(uiuf) (2.2.15)

A lassii neutronok egy-fononos koherens rugalmatlan differencialis szorasi hatas-
keresztmetszetét mérve tehat kisérlctileg meg lehet hatarozni a (2.2.1) retardalt
termodinamikai Green-fiiggvényt és igy a kristalyracs rezgéseinek a spektrumat.

Léathatjuk tehat, hogy a (2.2.1) retardalt termodinamikai Green-fiiggvény fizi-
kai tartalommal rendelkezik, és kisérletileg mérheté mennyiségekkel all kozvetlen
kapcsolatban.

A Green-fiiggvényes technika alkalmazasa esctén a statisztikai atlagértékek ki-
szamitasahoz ismerntink kell a megfeleld spektrilfiiggvényt. Megmutathatd, hogy az
If# (o) spektralfiiggvény eldallithaté a G} (w) Green-fiiggvény segitségével

Gil (0 + i0) — Gif (0 — i) = —i(e”" — 1) I!3 () (2.2.16)

ahol w valds és 6 —~0. Ha a spcktralfiiggvény valds, akkor egyszerii kapcsolat all
fenn a spektralfiiggvény ¢és a Green-fiiggvény képzetes része kozott:
Im G} (w)' = — 4 ("= 1) I (w)
i () ) :vr 2.2.17)
Im Gif (W)™ = 4 (e”'" - 1) If} (o)

Mielétt a (2.2.1) Green-fiiggvénybdl leszarmaztathatd korrelicios fiiggvé.nyck
vizsgalatara ratérnénk, tekintsiik at a (2.2.1) Grcen-f(iggvén_y sznmmetna-lulajdon-
sagait. [18] alapjan a (2.2.1) Green-fiiggvény egyik szimmetria-tulajdonsagat a

Gifl (o +id) = G (- Fid) (2.2.18)

egyenl3ség fejezi ki. Minthogy azonban az uf operdtorok hermitikus operatorok
ut*=ug és mozgasegyenleteik az idétiikrozéssel szemben invaridnsok, levezethetjiik a

Gl (w +i6) = Gfi(w+id) (2.2.19)

Osszefiiggést is. A (2.2.18) és (2.2.19) szimmetria-tulajdonsagok a (2.2.1) Green-fiigg-
vény képzetes részét illetden az '

Im G (w +i8) = Im Gl (— o F id) (2.2.20)
Im G (w +i6) = Im G (o + i) 2.2.21)

osszefiiggésekre vezetnek, (2.2.17) alapjan fennéll tovabba az

Im G (o + i) = — Im G (w0 F10) 12020
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Osszefliggés is. Megjegyezziik, hogy (2.2.20)--(2.2.22) felhasznalasaval tovabbi szim-
metria-tulajdonsagokat is levezethetiink a (2.2.1) Green-fiiggvény képzetes részére,
mint példaul:
Im G (0+id) = - ImGE(wFid) =
= —Im Gfi(—~w £ i0) = —Im Gif (- w -+ i5) (2.2.23)

A (2.2.17) osszefiiggés alapjan a (2.2.1) Green-fiiggvény fent ismertetett .szimmetria-
tulajdonsdgainak a felhasznlasaval konnyen belathatjuk, hogy az I%f(w) spektral-
fiiggvényre fennall az

I (0) = e~ "I (- w) = Ifi(w) (2.2.24)
osszefliggés.

A (2.2.1) Green-fiiggvénybdl tobb olyan korrelacids fiiggvényt szarmaztatha-
tunk le, amelyek kisérletileg mérhetd fizikai mennyiségekkel vannak kozvetlen kap-
csolatban. Hatarozzuk most meg ezeket a korrelacids fiiggvényeket.

Az anharmonikus kristaly dinamikai tulajdonsagainak az elméleti vizsgalatanal
az egyik legfontosabb korrelacids fiiggvénynek az atomok egyenstilyi helyzeliikbél

valo elmozdulisinak a korrelacios fliggvénye bizonyult, amelyet (2.2.17) és (2.2.24)
felhasznilasaval

, | e .
Qi (Dl = I [ dwe =W =1 138 (¢)) =

= :t [ dwe™ 0= el 13- Im Gif (w + i)} (2.2.25)

o/
—on

alakban irhatunk fel. Egybeesd r=1" idéargumentumok esetében az

o~

(ruf) = ’lr/ dm coth [—;%] {~Im G (0 +i8)} (2.2.26)
J g

statisztikus atlagértéket kapjuk meg.
A (2.2.25) korrelacids fiiggvény ismeretében kmzamlthatjuk az atomok sebesscy,
korrelacids fiiggvényét is

i .
CHOLT e(n ,’t W (Yuf () =

,'r / i - “,‘,j’i LR Im Gifw+i)) (2227)

A (2.2.27) sebesség-korrelacios fiiggvény segitségével pedig konnyen felirhatjuk a
kristaly atlagos kinetikus energiajat:

/P2
(F gk 2-\5‘}» = 4, M fdww coth { Im Gif(w + i)} (2.2.28)
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Megjegyezziik, hogy az atomok sebesség-korrelacios fiiggvényét kozvetleniil
mérhetjiik a Mossbauer-effektus felhasznalasaval, ugyanis [138] alapjan a AS®
Doppler-eltolodast

OE, 1
(V) = p % — (2
48 c E, 5 (v} (2.2.29)
alakban irhatjuk fel, ahol (v) a rezonans mag sebessége négyzetének az atlagértéke,
E, a y kvantum energidja, dE, az energia cltolddas, ¢ a fénysebesség.

Felirjuk még a (2.2.4) Green-fiiggvény és a vele kapcsolatos (4;f 4,) korrelacids

fliggvény kozott fennalld

oo

(AE A = L f "‘““‘“‘[‘2(%] (~1m Gy (o + i8)) (2.2.30)

0
osszefliggést is.

Levezetiink most a (2.2.1) és (2.2.4) Green-fiiggvényekre vonatkozo, a statisz-
tikus kozépértékek kiszamilasahoz fontos és a tovibbiakban felhasznalasra keriild
néhany Osszefiiggést, un. osszegszabalyt.

Bebizonyitjuk, hogy fennall az
217; f dwolif (w) (e —1) = 7|r / doo{—1Im Gif (v +id)} = /‘I-{- S50 (2.2.31)

—0 —_—c

Osszefliggés. A (2.2.31) osszegszabaly bizonyitasa céljabol az

| y L0 R L)
/‘:i <['I),a(’): “,"'(f )]> =1 ";;}- <[II‘ (f). Nrr(l )]/‘ o
= 2' [ dww I3 () {e”!? — 1) e~ it=1) (2.2.32)
’t o

egyenl3ségbol indulunk ki, amely 7==¢" esetén (2.1.4) figyelembevételével a (2.2.31)

egyenléségre vezet. e g, Sy
A (2.2.31) dsszegszabaly segitségével a (iPfufy korrelacids fiiggvényre a

2<1P’a“fr> = (50,,,5,,. (2.233)
Osszefiiggést nyerjiik. Kiindulva tovabba az
) .0, ’
Afllz {iPe(0): iPE(t))D = i—’,»;,--i o Jud(e); uf (D (2.2.34)

egyenl3ségbdl a (2.2.31) Osszegszabaly bizonyitasaval analég médon konnyen be-
lathatjuk, hogy fennall az

co
oo

L f @ I3 () (e — 1) do» = 7|r / *{—-1Im Gif (0 +id)} dw = 0 (2.2.35)
2n '

=00

.
—cn
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Osszegszabaly is, amelyet konnyen altalanosithatunk

co co

B /wg"]ﬁ’?(w)(e"’/”—l)dwz :t fw"‘{——lmG?ﬁ(w+i5)}dw:0 (2.2.36)

—0 —on

vagyis mondhatjuk, hogy a spektralfiiggvények paros momentumai zérussal egyenlk.
A fentickhez hasonld mddon levezethetiink &sszegszabalyt a G, (w) Green-
fliggvényre vonatkozoan is

oo

:t» f o do{—Im Gy (0 +i0)} = 2w, 0y (2.2.37)

-~

és ekkor a (P, Q) korrelacids fliggvényre a

2i‘:Pk Ql::> = <Bk/4k+’> = 5kk' (2'2'38)

egyenldséget nyerjiik.
Az Osszegszabalyokat érdemes ugy is megfogalmazni, mint a kristalyracs rez-
géseinek frekvencia-eloszlasi fiiggvényeire vonatkozé normalasi feltételt:

[ G do?® =1 (2.2.39)
0
ahol
- \
@) = 5 2 (=103 O osis) (2:2.40)

Megmutattuk tehat, hogy a kristalyok dinamikai tulajdonsagait leiré mennyi-
ségeket kapcsolatba tudjuk hozni a (2.2.1) két idéargumentumos retardalt termo-
dinamikai Green-fiiggvényekkel, és ¢ fliggvények vonatkozasaban levezettiink tobb, a
késobbiekben felhasznalasra keriilé Osszefliggést.

2.3. A kristaly szabadenergidja, belsé energidja és dllapotegyenlete

Megmutatjuk, hogy az anharmonikus kristaly szabadenergidjat és belsS ener-
gidjat megfelelé kozelitésben ki tudjuk fejezni a bevezetett Green-fiiggvények fel-
hasznalasaval, majd levezetjiik a kristaly allapotegyenletét, amely meghatarozza a
kristaly egyensulyi paramétereit. '

El6szor a kristaly szabadenergiajanak a meghatarozasaval foglalkozunk és meg-
mutatjuk, hogy a szabadenergia kifejezését felirhatjuk, mint a bevezetett (2.2.4) egy-
fonon Green-fiiggvénynek a fononok kdlcsonhatasi paramétere szerinti integraljat.

E célbol vezessiik be formalisan a kristalyracs Hamilton-operatoranak a (2.1.13)
kifejezésébe a fononok A kolcsonhatasi paraméterét és bontsuk a Hamilton-operatort
két részre

H(#) = Hy+ Hy(2) (2.3.1)
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ahol
Hy = | X o B! B+ A A+ U, ... 1) (2.3.2)
k
o:, /1." N7 12 S'
H,(2) == 24| i = Valkvs s k) Ay, - Ay, - 4 < W A Ay (2.3.3)
nes Ckyek k

Mint ismeretes, a szabadenergiat a Z(1) allapotosszeg segitségével

F(A)= ~01In Z(}) (2.3.49)
alakban irhatjuk fel, ahol
Z(A)=Sp {exp [~ H(1)/0)} (2.3.5)

Differencidlva a szabadenergia (2.3.4) kilejezését a 1 paraméter szerint a

IF(A) 1 {,—nmm J)II,(A)} _/OH()
AL Z() SR i a TN T iy
cgyenletet nyerjiik.
Masrészt a (2.2.38) egyenldség alapjan felirhatjuk az
) | o, .
gy 3 = (A BUY, =
k
- v{/[' o A ]” ) /A'm[f "B m)\’ }
= 7 < Wy WOPBI, ARAON G Bl
; AL B, 1AL B M) = 0 (2.3.7)
k

azonossagot. Figyelembe véve azonban az A, (1) és a B (1) Heisenberg-operitorok-
nak a (2.3.1) Hamilton-operatorral képzett mozgisegyenleteit:

,',‘//’ A(t) == A (2] = o B(r) (2.3.8)
¢

A TR
dt

= Ayt 2 e i 2 Wl by by Ay s A= 2 A T 0)
s AL B %
a (2.3.7) kifejezésbol az
<! wHy . ./ OH (D)
‘A: (B By - AF A} = 24 A2 >;.
osszefiiggésre jutunk. A kolesonhatasi paraméter szerint integrilva a (2.3.6) egyenle-
tet a szabadenergiara (2.3.10) figyelembevételével az
1

Al < . : ; :
F = Fy+F, = Fyt / () 5 Z o { B B~ A Aa) (2.3.11)

k

! (2.3.10)
2

n
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kifejezést nyerjiik, ahol

Fy = 0 3 In2sinh(w,/20)+Uy(l,. ..., 1y) (2312
k

a szabadenergianak a H, Hamilton-operator felhasznalasaval képzett nulladik koze-
litése (1=0).

A szabadenergia (2.3.11) kifejezésének a jobb oldalan alld korrelacids fiigg-
vények az egy-fonon Green-fliggvény segitségével konnyen kifejezhet6k és igy a
szabadenergiara az

-l 2“ 2
F=F +f o ! /(I(I)C()lh (@/20) 2, ol {—Im G (w+id)} (2.3.13)
lon, )
0 0

kifcjezést nyerjiik, vagyis ily mddon a szabadenergia kifejezését eléallitottuk az egy-
fonon Green-fiiggvény felhasznalasaval.

A szabadenergia (2.3.13) kifejezését mas alakban is felirhatjuk. Felhasznalva
az A, (1) és a B, (1) operatorok (2.3.8) és (2.3.9) mozgasegyenleteit, a Gy, (w) Green-
fiiggvény mozgascgyenletét

(0 — ) Gy () = Sy 200, +

i n

2
V2o S S ko ky e k) Ay o A AR l—(uk< AJAENT (2.3.14)

i
n- l("" I) l‘_l

alakban irhatjuk fel. Be»czclvc a
Gow) = 2% (2.3.15)

w® — wj

Green-fliggvényt, a (2.3.14) egyenletet felirhatjuk Dyson-egyenlet alakjaban

G () = GOy 4Gy X Ty, (2. @) Gy (@) (4336)
ahol i
% My, (A )Gy o (o) =
3y | L ot
= B 2 ek K e k) A AJAED = 5 0 KALAEY) @317

A (:“.(w) Grcw-Fuggvc’ny I, (2, ) tdmegoperatora felhasznalasaval a szabad-
energia kifejezését

i oo

Al [ d , ;
F=F 4+ [ . i D M (0 +i8) Gy (0 + 10) —
4 ) 277.' e”? - | kky ; A
0 —on

& nu.((l) i /(S) lek(ﬂ) e I(S)} &2

di 1 dw
=F..+f PR / i -[- 22{Rellkk,(m)Im(‘,q,((m+15)+

+Re Gy (@) Im Iy, (@ +i8)}] - (2.3.18)
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| alakban irhatjuk fel. A szabadenergia
kifejezését tomorebben is felirhatjuk,
. ' ha a (2.3.18) kifejezésben attériink a
[ E Yo “ komplex z frekvencia-sikban a C in-
T tegralasi Gton torténd integralasra a 2.1
i abra szerint. A Cintegralasi ut magaba
( ! ) | zarja a valods tengelyt negativ bejaras-
L + ban (az dramutato jarasaval megegye-
v, 2o zd iranyban), mint azt a 2.1a 4bran
lathatjuk. Deformaljuk a C integralasi
utat egy pozitiv bejarast C, integralasi
2.1 dbra. A Green-fiiggvény integrildsinak Utja  (tba, amely magaba zarja a {exp (z/0) —
a komplex frekvencia-sikon — 1} fiiggvény @, =2rin 0, n="- 1,
12, ... polushelyeit mint azt a 2.1b : h-

ran lathatjuk. Ekkor a residium-tétel felhasznilasaval a szabadenergiara az

1
i n
F = n+['() '22 fdz (- 1)"! Zﬂul(z)(’ik'k(z) =
, 2n bk
0 c

1
= Fy—0 ] -‘?- 2 2 M (@) Gy i () (2.3.19)
o, k.ky
0

kifejezést nyerjiik. A [29] és [30] dolgozatokban ezt a kifejezést a kauzalis Green-
fiiggvények felhasznalasaval allitottak elé. Megjegyezziik, hogy /T(w==0)=0 ennek
kovetkeztében az w, gyok n=0 csetében jarulékot nem ad. ;
Miutan megmutattuk, hogy a szabadenergia kifcjezését eld tudjuk z’}ll_i'lan»l az
egy-fonon Green-fliggvény segitségével, térjlink at a kristz"tly belso CI]CTglE'lJ.Z'l’I.l"dk a
meghatarozasara. A (2.1.7) Hamilton-operatorral lefrt kristaly belsé energidjat az

111'32\/ ":1 l T ]
E=(Hy= 304U T+ 3 2 0( o)) (23.20)
] £ . n=1 L (B |

kifejezés adja meg. E kifejezés elsd tagja, a kristaly z’x(lagos,ki'nclik'us cnergii’ja (2.2.28)
alapjan kifejezhet$ az egy-fonon Gi*eerl—l‘iiggvél\y segitségével, igy a _lovabbrakb-an
csak a potencialis energia kifejezésével kell foglalkoznunk. A krlstaly 'at,lagos' poten-
cidlis energiaja kiszamitasihoz (2.1.8), (2.1.11) és (2.1.14) .fellm’szr}arla;sa\"al irjuk at
a potencialis energia kifejezését és tigy, mint a szabadenergia szamitasanal, vezessiik
be a A formalis paramétert. Ekkor irhatjuk

= L S ;
UR) = 2, 3 2 Vil vos K A, Ai) (2.3.21)
n=1 P8 Ky ek
Differencialjuk a (2.3.21) kifejezést a 2 paraméter szerint

}‘V

(n— 1,

VLR

;)/1 Wy =3 Vo lhy oo k) Ar oo A (2.3.22)
(¢ n=1
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A (2.3.22) egyenlet jobb oldalan fellépé n-fonon korrelacios fiiggvényeket kozelitd-
leg elGallithatjuk az alacsonyabb rend{i korrelacios fliggvények segitségével. Ekkor
a két-fonon és harom-fonon korrelacios fliggvényekre szoritkozva a (2.3.22) kifejezést
kozelitoleg

0 .
s L] e
a7 UAD

’

< A‘n,l / \ /
"Z' (- 1)l * Z Valky .. "'n){&"’ka'--Ak..)('l“‘)&AhAkQ"r

Ay, Ay T '329’---3) (A,“A,(,A,,Q}

= A’ \7 /(ul V,)(ll,,,V,,,)>\U(A.)> "' \("l Vl)(umvm)(u Vn)>\lj(l)) (2 " 2})
l.

2 Imn

alakban frhatjuk fel. A =0 és 1=1 hatarok k6zott integralva a (2.3.23) egyenletet
a /4 formalis paraméter szerint a potencialis energia atlagos ériékére az

(’.L’> = exp { § ':' <(“lvl)(“m ", }x
L m

Kexp {3 (i, V) (i V) @@, V)0 gy o 1) (2.3.24)

I,m,

kifejezést nyerjiik. Feltételezve, hogy az elmozdulas-operatorok harmasszorzata-
nak kozépértékét tartalmazo masodik tényezd jaruléka kicsiny, a masodik hatvany-
fiiggvényt sorba fejtve a polencidlis energia atlagértékét kozelitdleg

\l‘/\) {l o lll .’\.J ’\.(”‘! e')(ﬁm.{]nl)(iinvn)j)}(i(]l‘ vaieg 7N) (232%)

NN

alakban irhatjuk fel, ahol bevezettiik az

O, - 1) = exp {4 3 i Vi Vo)) Us (s -, Iy) (2.2.26)
I, m

fliggvényt, amely csak parkorrelacios fliggvényekel tartalmaz.
Szamitsuk most még ki a masodik tag jarulékat a (2.3.25) kifejezésben. Fel-
hasznalva a (2.3.10) Osszefliggést 2=1 esetében és a (2.3.23) kifejezést. irhatjuk

SO St / OH(2)
Z /.(“l\'l)(“rnvm)(”n n)/\l-'/\ [ ')ll >l])r:l = ‘

“ l.mn

bt .
p) Z o {(BY By — (AL Ay} =
k

0%

l =
= f do> coth (0/20) ;

0

P m Gl + i) (2.3.27)
(')k 5
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Mindezek alapjan a kristaly belsé energiajat kozelitéleg

E = {3 s Uglly, oo 4 O o B %
| < P

+ -— dw coth (0/20) 2 |-+
k wy,

2 w—w}

4n 3 oy

] {-~Im G (w0 +i0)} (2.3.28)

alakban irhatjuk fel, tehat a kristaly belsé energiajat is ki tudjuk kozelitdleg fejezni
a kordabban bevezetett egy-fonon Green-fiiggvények segitségével.

Most levezetjiik még a kristaly allapotegyenletét. A kristaly egyensalyi allapota
az adott F; kiilsé deformdlé erdk hatasa alatt alakul ki. Az egyensilyi allapot fel-
tétele az, hogy az egyensulyi helyzetben levé barmely atomra haté eredd atlagos
erd zérussal legyen egyenld [7]. [8]. Az egyensulyi allapot feltételébdl meghataroz-
hatjuk az atomok egyensulyi helyzetét. Vizsgaljuk meg e célbSl a PZ(r) impulzus-
operator mozgasegyenletét és képezziik annak a statisztikai atlagériékét. Abbdl ki-
indulva, hogy egyensulyi allapotban barmelyik atom atlagos gyorsu'isa zérussal
egyenld, az atomok egyensulyi tavolsaganak, /,-nak meghatarozaséara az alabbi egyen-
letet nyerjiik:

0 iPE(t)) = ([iPF, A —<-;)({~>—~F’—0 (2.3.29

'”’<' P(t); = ([iP?, A = IR .= .3.29)
A (2.3.29) egyenletet tovabbi szamitisainkhoz célszerii mas alakban felirni. Tekint-
siik a kristaly u,, infinitézimalis homogén deformicidjat, amikor is az atomok-
nak az egyensulyi helyzetiikbdl t6rténé 6/, elmozdulasit a

(S,a == E“aﬂlll (2330)
[/

Osszefiiggés fejezi ki. Ekkor a kiilsé deformalo erdk altal végzett —do(H,) munkat
a 0, fesziiltségtenzor definicidjanak megfelelGen [8]

—O(H) =V Sugoy = 3 Fidl = :',. Fiuyl, (2.3.31)
aft lo o

alakban irhatjuk fel. Figyelembe véve azonban, hogy u,, tctszés szerinti és felhasz-
nalva a (2.3.29) egyenletet, irhatjuk

l 5 .., l </ oU ;
Tap = 3 "2 Fily = Vv L,q <*()R;’ ly (2.3:32)

A (2.3.32) osszefiiggés a P izotrép kiilsé nyomds esctében a

| b s B
Sl MG Pl 2.3.33
£ = 3‘?““’ 3Vf;\(') 7>“ ( )

alakot olti, ahol az atlagos potencilis energiat a (2.3.25) egym}let’hal'aroz’za meg.

A (2.3.33) egyenlet a kristaly allapotegyenlete, am_glx 6sszefuggcst allap’xt meg a
P nyomés és a racspontok /, egyensilyi tivolsaga kozott, vagyis me_g!latarozza' a
kristalyrdcs egyenstlyi paramétereit. Az allapotegyenlet '(2.3’.33) ala,kjaban az at-
lagos potencialis energia szerepel, igy (2.3.25) ﬁgyelembeve,lel’ev'el az allapotegyenlet
is kifejezhels a bevezetett egy-fonon Green-fiiggvények segitségével.
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Ezzel megmutattuk, hogy a kristaly dinamikai és termodinamikai tulajdonsagait
jellemz6 mennyiségeket megfelelé kozelitésben ki tudjuk fejezni a bevezetett egy-
fonon Green-fiiggvények segitségével, vagyis ha valamilyen mddon sikeriil meg-
hataroznunk ezeket a Green-fiiggvényeket, akkor felhasznalasukkal a knstaly tu-
lajdonsagait a levezetett Osszefliggések segitségével le tudjuk firni.

A tovabbiakban a Green- tuggvenyek meghatdrozasanak a problémajaval fogunk
foglalkozni.

’

2.4. A pszeudoharmonikus kozelités

MielStt az anharmonikus kristalyok self-consistens elméletének altalanos meg-
fogalmazdisara ratérnénk, vizsgaljuk meg annak legegyszeriibb kozelitését, a pszeudo-
harmonikus kozelitést, amely nem veszi figyelembe a kristalyracs rezgéseinek csilla-
podasat, az elemi gerjesztések -— a self-consistens fononok — véges élettartamat.

A kristaly tulajdonsagait leiré mennyiségek kiszamitasahoz, mint az el6zdek-
ben lattuk, ismerniink kell az egy-fonon Green-fiiggvényt. Az egy-fonon Green-fiigg-
vény kiszamitasara e Green-fiiggvény mozgasegyenletét hasznalhatjuk fel. A (2.2.1)
Green-fliggvény mozgasegyenletének felirasahoz sziikségiink lesz a wuf(t) és P{(t)
operatoroknak a (2.1.1) és (2.1.7) Hamilton-operatorokkal képzett mozgasegyen-
leteire, ezért elszor ezeket az egyenleteket irjuk fel:

do b
1 ui(t) = W (1)
2.4.1)

1 co

PR = -’:-i- D (1 .Yy ... tt,— FF
HE l v, Bphar

A (2.2.1) Green-fiiggvényt kétszer differencialva a ¢t id§ szerint és figyelembe véve

a (2.4.1) egyenleteket, a G (r-1") Green-fiiggvény mozgasegyenletét

r) 20
Mi )’A G (1 —

:a,,,(s,.ou—z)+2 (I)’(l )y (t) () ul (1)) (24.2)

alakban irhatjuk fel. Mint lathatjuk, a H, Hamilton-operator nem ad jarulékot a
mozgasegyenlethez.

A GiE(t-t") egy-fonon Green-fiiggvény mozgasegyenletének a jobb oldalan
fellépnek a két-fonon, harom-fonon, ..., n-fonon Green-fliggvények is, ahol n, a
fononok szama, tetszélegesen nagy Iehet. A (2.4.2) egyenlet megoldasara a szétkapcso«
las madszerét alkalmazzuk. Tekintsiik eldszor a legegyszeriibb szétkapcsolast, vagyis
azt a szétkapcsolast, amikor a sok-fonon Green-fiiggvényt csak az egy-fonon Green-
fliggvény segitségével fejezziik ki kozelitdleg

n n
(ltly oty UKL )Y = V; L uf (1)) < ”1 u_,> (2.4.3)
= J#

Ekkor a (2.4.2) egyenlet az egy-fonon Green-fliggvény vonatkozasaban zartta valik

6 Fizikai Folyoirat XX/§
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és igy a kapcsolédd Green-fiiggvények végtelen egyenletlanci. mar az elsé tagnal
megszakad. Bevezetve az egy-fonon Green-fiiggvénynek a (2.2.7) és (2.2.3) formulak
szerint képzett Fourier-transzformaltjait, az (2.4.2) mozgasegyenletet (2.4.3) figyetem-
bevételével '

Mo*Gif (o) = 8,50+ 3 B3 Gl (w) (2.4.9)
m,y

alakban irhatjuk fel. Kénnyen belathatd, hogy a (2.4.4) egyenlctAugyanolyan alaku,
mint amilyen alaka egyenletet nyerhetiink a harmonikus kozelitésre szoritkozva,
azonban a (2.4.4) egyenletben szerepld erd-allandé matrix renormalt:

v < | . aHi
Fir = 0 S en .y u) = >
= gy 2, Ve ) <2)R7(')R;';, (243

Ez ad alapot arra, hogy az itt targyalt kozelitést renormalt harmonikus vagy pszeudo-
harmonikus kozelitésnek nevezziik.

A &p; pszeudoharmonikus eré-allandé matrix (2.4.5) kifejezésében a poten-
cidlis energia masodik derivaltjanak a kristaly egyensulyi allapotara képzett Aat-
lagos értéke szerepel, (2.3.25) figyelembevételével belathatjuk, hogy ez az anhar-
monikus kélesonhatas jarulékainak a szamitasba vételét biztositja.

Bevezetve a Gif.(w) Green-fiiggvénynek a helykoordinatak szerinti Fourier-
transzformaltjait (2.2.4) alapjan, a (2.4.5) egyenlet megoldasat

I S 1L VR (2.4.6)
: Z o Ty eI 4.
MN 5 o —wf;

Gif(w) =

alakban irhatjuk fel, ahol az oy; frekvencidkat az é; polarizicids vektorokat az

Mel w3 = 3 el dife-int (2.4.7)
N

egyenlet hatarozza meg. A (2.4.7) egyenletbdl (2.4.5) figyclembevételével lathatjuk,
hogy a racsrezgések wy; frekvencidi pszeudoharmonikus kozelitésben homérséklet-
fiiggd mennyiségek, hiszen kifejezésiikben a korrelicios fiiggvények szerepelnek.
A kristalyracs egyensilyi paraméterei ugyancsak a homérséklet fiiggvényei, hiszen
a racs (2.3.33) allapotegyenletében, amelyet (2.1.5) figyelembevételével

I <7 - 1 N x 7 B ___.l_. S’ B
P o 3}/61,"2’»”! lﬁq),(l,....n)\u,...un_u = Bl/t_;l,d, (2.4.8)

alakban is felirhatunk, a korrelacios fiiggvényck szerepelnek.

A pszeudoharmonikus kozelitésben az n-fonon korrelacios _ﬁiggvények'kél-f.onon
korrelacids fiiggvények szorzatara esnek szét. Allilésunkat' konnyen belathatjuk a
korrelacids fiiggvények spektral eldallitasanak a felhasznalasaval. Irjuk fel az n-fonon

korrelacios fiiggvény spektral elGallitasat:

{y .o Uy = zln [ (- 1) {=2Im G, _,(w)} dw (2.4.9)
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Ekkor a (2.4.9) egyenletben a G, _,(w) n-fonon Green-fiiggvényre a (2.4.3) szétkap-
csolast alkalmazva, a megfelel('i korrelacios fliggvényre az

Up)ps = (n— D) uyuy)(uty ... u,) (2.4.10)

ossnluggést nyerjiik. Ezt az eljarast tovabb folytatva végiil i is a

Uy ey Updps = (R=1)(0—=3), ..., 3« Wuyup)ugtty).. (U, . uy) =
=(n— D)W HY? (n=2k) 24.11)

Osszefiiggésre jutunk. Kovetkezésképpen a pszeudoharmonikus eré-allando (2.4.5)
kifejezése
] iE("l“/)VIV/ 1 ~
3 = ViVl e Uy = ViV, U (2.4.12)

alakban irhato fel és az allapotegyenlet (2.4.8) a

o] v

P= 3y 1Lv:U (2.4.13)
alakot 6lti, ahol O=U(l,, ..., 1) a (’...,.26) atlagos potencialis energia a pszeudo-
harmonikus kozelitésben. Az egyenleteinkben eléforduld két-fonon korrelacios fligg-
vények a (2.4.0) Green-fiiggvények segitségével fejezheték ki, vagyis a kristaly di-
namikai tulajdonsagait leird, a (2.4.6), (2.4.7), (2.4.12) és (2.4.13) egyenletekbdl allo

egyenletrendszer sclf-consistenssé és zartta valt.
A kristily szabadenergidjiat és belsé energiajat pszcudoharmonikus kozelitésben

Fyp = Pyt O Uy} 1: g coth (g;/20) =
J
= 0 N In2sinh (e9,;/20) + T =} Y ax; coth (awyg;/20) (2.4.14)
ki kl
¢s ;
Ey o (TY4 0 (2.4.15)

alakban irhatjuk fel, ahol a kinetikus energia atlagos értékét a (2.2.28) kifejezés
adja meg.

A (2.4.12) és a (2.4.13) kifejezésekbdl lathatjuk, hogy a potencidlis energia sor-
fejtésének paros rendii tagjai @ (1, ..., n) (n=:2, 4, ...) hatirozzak meg a racsrezgések
frekvenciajat, mig a paratlan rendi anharmonikus tagok @(1, ..., n) (n=1,3,5, ...)
a kristalyracs egyensulyi paramétereit hatarozzak meg.

Az itt targyalt pszeudoharmonikus kozelités ekvivalens a kristaly self-consistens
clméleténck a variacios elv alapjan kidolgozoti valtozataban bevezetett self-con-
sistens fonon kozelitéssel, amelyet dolgozatunk elsé fejezetében ismertettiink. Errdl
konnyen meggy6zédhetiink, ha a (2.4.2) egyenletben a ((uy ... u,; uf/(k”))y n-fonon
Green-fiiggvény esetében a kozépérték-képzést nem a (2.1.1) pontos Hamilton-
operatorral végezziik el, hanem a (1.1.2)-ben definialt H, effektiv harmonikus opera-
tor felhasznalasaval. Ekkor ugyanis az n-fonon Green-fliggvény a Wick-tétel alap-
jan egy-fonon Green- fiiggvc’nyekrc esik szét, igy éppen az altalunk bevezetett (2.4.3)
szétkapcesolashoz jutunk, és a rb,,,, eré-allandé matrix a (2 4.5) kifejezéssel definialt
@8 pszeudoharmonikus erdallandé matrixszal egyenlé: ¢“”—$,,, A pszeudohar-
monikus kozelités az elemi gerjesztések vonatkozasaban a self-consistens tér koze-

6t
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litésnek felel meg, hasonldan mint az RPA kozelités a magnesség elméletében [17)
vagy az elektron-gaz elméletben [139].

Vezessiik be a (;‘fﬁ(m) Green-fliggvényt, amely az

© h o
W MG (w) = 80,5+ 3 D3G5 () (2.4.16)
m,y )

h
egycnlctneok tesz eleget, ahol @7y a harmonikus eré-allandd. A (2.4.16) egyenlettel
definialt G3f(w) Green-fiiggvény felhasznalasaval a (2.4.4) egyenletet felirhatjuk a

° . B o ~ h ) . )
Git(0) = Gt () + > , G(o){ Dl — DGO () (2.4.17)
mry,
Dyson-egyenlet alakjaban. A 2.2 abran a Gif'(w) egy-fonon Green-fiiggvény egyen-
letét abrazoltuk sematikusan a pszeudoharmonikus kozelitésben. Az dbra felsd sora-
ban fekete négyzettel abrazolt renor-
M o malt vertex-fiiggvényt a masodik sor-

s e s 4"‘ 4 p—_ ban abrazoltuk sematikusan. Ott feke-
te korrel jeléltiik a kiindulasi (renor-

I malatlan) vertexfliggvényt, a két-fonon

' (\ ) () (l’“tﬁ korrcl{xcit:)s fi(iggvg’*nycket a’..buboré—

ISR W, . S kok™ abrizoljik. Ez a sematikus abra-
£ zolas egyrészt _m.l illusztralja azt, hogy a

pszeudoharmonikus kozelitésben a self-

2.2 dbra. Az cgy-fonon Green-fiiggvény egyenle- -consistens fonon tér diagramjainak a
tének sematikus dbrizoldsa pszeudoharmonikus véglelen sorozata feldsszegezodik, mas-
kazelitésben részt jol szemlélteti, hogy a két-fonon

korrelicids  figgvényeket a  Gif(m)
Green-fiiggvény — és nem a Gif (m) Green-lliggveny - felhasznaldsaval szamoljuk
és igy self-consistens targyalaismaodot biztositunk. =y ¢
A szamitasok és az eredményiil kapott formulik Iényegesen egyszeriibbekké
valnak, ha az atomok kozott parkolesdnhatdst tételeziink fel. Erdemes réviden at-
tekinteni ezt az esetet, ugyanis igy lehetdség nyilik az clmélet egyes Jcllcglclcssc.gc!-
nek tovabbi diszkutalasira. Parkdlesonhatas feltételezése esetében a potencidlis
energiat

URy. ... Ry = 1 2 o(Ri—Ra) (2.4.18)

alakban irhatjuk fel. A renormalt frekvenciat meghatirozo (2.4.7) egyenletet ekkor

LI
Megw}; = ’% (1 eyl Lo, () (2.4.19)

a pszeudoharmonikus kozelitésben

alakban 4llithatjuk eld és a potencidlis encrgi ‘ ; e
an self-consistens potencial-

szamitott (2.3.26) atlagos értékét, amelyet a tovabbiakb
nak fogunk nevezni, a
(i) = exp{y 3 Diavivl} ol - i) (2.4.20)
tF
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kifejezés adja meg, ahol D% az egyensilyi helyzetbdl vald relativ elmozdulas korre-
lacios fliggvénye
Dif = (uf — up) (uf - uf)) =
a B .
. 37 SuiCki (| _ gika-m) coth (awg,/20) (2.4.21)
MN kj Ogj J

A (2.4.19)—(2.4.21) egyenletek sszevetése Gjra vilagosan érzékelteti a self-consistens
targyalasmod alkalmazisat. A renormalt frekvenciat meghatarozo (2.4.19) egyen-
letben a (2.4.20) self-consistens potencial szerepel, ez utdbbit viszont a pszeudo-
harmonikus kozelitésben pontos Green-fiiggvény felhasznalasaval kiszamitott par-
korrelacids fliggvény segitségével szamitjuk ki. Mint lathatjuk, a parkorreldcios (iigg-
vény (2.4.21) kifejezésében az oy, renormalt pszeudoharmonikus frekvenciak szere-
pelnek. Itt jegyezziik meg, hogy a perturbacios kozelités alkalmazasa esetében az
egyenletek nem vilnak self-consistenssé, mivel akkor a parkorrelacios fiiggvényt
a nulladik kozelités, vagyis a harmonikus kozelités Green-fiiggvénye felhasznali-
saval kell kiszamitani, tehat a parkorrelacios fliggvény (2.4.21) kifejezésének meg-
feleld kifejezésben nem a oy; pszeudoharmonikus renormalt, hanem a wy; harmo-
nikus frekvenciak szerepelnek. igy a7 egyenletrendszer nem valik self-consistenssé.

A teljesség kedvéért felirjuk még a kristaly allapot-egyenletét, a szabadenergia
¢s a belsé encrgia kifejezését, parkolesonhatast tételezve fel a kristalyracs atomjai
kozott
)

| ( 5
3 by =
P & /, . o) (2.4.22)
3 \gv’ 3 (!)” N N o "
i, l(Hn 25inh (;/20) — 1 coth (wy;;/20)¢ + 5 & () (2423)
ki = [
T LT L IR JPTY (2.4.24)
7 2072

ahol v:== VN, .

E példa escteben is lathatjuk tehat, hogy a kristaly tulajdonsagainak a meghata-
rozasira pszeudoharmonikus kozelitésben cgy self-consistens egyenletrendszert nye-
rink, amely egyenletrendszerhez a (2.4.19)--(2.4.22) egyenletek tartoznak. Megoldva
ezt az cgyenletrendszert, kiszimithatjuk a kristaly renormalt rezgési frekvenciajat és
egyensulyi paramétereit, mint a homerséklet fliggvényét, mindezek ismeretében a
(2.4.23) és (2.4.24) formulak segitségével ki tudjuk szamitani a kristaly szabadenergia-
jat és belsé encrgiqjat. A felsorolt mennyiségex ismeretében viszont a statisztikus
mechanika, illetve a termodinamika altalinossagban levezetett, jol ismert dsszefliggé-
sei felhaszndlasaval szamos, a kristaly dinamikai. termikus és rugalmas’ tulajdon-
sagat leird mennyiséget tudunk kiszamitani.

Az altalunk bevezetett pszeudoharmonikus kdzelitéssel ekvivalens self-consistens
fonon kozelitést felhasznalva (dbben is foglalkoztak a kvantumkristalyok, illetve
a nemesgaz kristalyok tulajdonsagait jellemzé mennyiségek kiszamitasaval [58]--[62].
[64], [67], [109]. JAllehet a fenti dolgozatokban a nemesgaz kristalyok tulajdonsagait
jellemzé mennyiségeket széles homérsékleti hatarok kozott volt lehetdség kiszami-
tani, a kapott eredmények a kisérleti adatokkal nem clég jol egyeznek meg. Enneck
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oka eléggé kézenfekvd. A pszeudoharmonikus kézelités ugyanis, mint lattuk, nem
veszi szamitdsba az anharmonikus kolcsonhatas minden jarulékat, s igy példaul
a kolcsonhatas pératlan rendii tagjainak a jarulékai nem szerepelnek az elemi ger-
jesztések energidjanak renormalasanal (2.4.7), ill. (2.4.19) és a szabadenergia, vala-
mint a bels6 energia (2.4.14), (2.4.15), (2.4.23), (2.4.24) kifejezéseiben. Mint a tovab-
biakban latni fogjuk, az anharmonikus kélcsonhatas paratlan rend{i tagjai a fent
emlitett kifejezésekben ugyanolyan nagysagrendii jarulékot adnmak masodik kozeli-
tésben, mint amilyen nagysagrendii jarulékot adnak a paros rendii tagok elsé koze-
litésben. Ezt az allitdsunkat a perturbacié-szamitas szokasos mddszereivel elvégzett
szamitasok eredményei is igazoljak. Az anharmonikus kélcsénhatas paratlan rendii
tagjainak a figyelembevétele lényegesen jobba teszi az elméleti eredményeknek a
kisérleti adatokkal valé megegyezését, mint azt a [105] és [107] dolgozatokbdl lat-
hatjuk. d

Miel6tt a pszeudoharmonikus kozelités targyalasat befejezziik, vizsgaljuk még
meg a (2.4.20) self-consistens potencial fizikai jelentését. A parkdlcsonhatas poten-
cialjanak a Fourier-transzformaltjat

‘P (RI - Rm) = 2 ’-p(‘i)()‘d“{'_””')
q

) (2.4.25)
0@ = :— / d*Rp(R)e-ian

alakban irhatjuk fel. Behelyettesitve (2.4.25)-t a self-consistens potencial (2.4.20) ki-
fejezésébe és elvégezve a § szerinti integralast [64], [109] a

F(1-ni) =

= 3 @@ exp {— 1[G, — i)} et =
q

= {(2n)* Det |DA} 2 [ d* Rp (I~ i + R)exp {~ } 3 R(DiM) 'Ry} (2.4.26)
12

kifejezést nyerjiik, amelybdl konnyen leolvashatjuk a self-consistens potencial fizikai
jelentését. A potencial pszeudoharmonikus renormaldsa, mint azt leolvashatjuk, azt
jelenti, hogy a kiindulasi potencialt az atomoknak az adott 0 homérséklethez tar-
toz6 egyensilyi helyzetiikbdl torténd viszonylagos elmozduldsanak a tartomanyara
Gauss-eloszlas szerint atlagoljuk. Az atlagérték-képzés kovetkeztében a self-con-
sistens potencial a tavolsignak simabb fiiggvénye. mint a kdlesdnhatasi potenciai,
a potencialgddér mélysége kisebb, mint amilyen a kiindulasi potc}ancnél"nzélysége
volt, és a potencialfiiggvény minimuma a koordinata-rendszer kezdbpontqfl(ol a na-
gyobb tavolsagok iranyaba tolédik el. Mindennek k{fwclkez,tében, ha a home’rseklet
elég magas, illetve ha a nullponti rezgések energidja elég nagy, am»kor is a D;‘,{f
korrelaciés fiiggvények mar nem eléggé kis mennyiségek, a self-consistens po?c'ancml
alakja mar lényegesen kiilénbozhet a kiindulasi potencial alakjatol, a potencial an-
harmonikus voltabdl ereds effektusok egyre lényegesebbé valhatnak, vagyis a kris-
taly tulajdonsagai lényegesen kiilonbozhetnek a kristaly harmonikus kozelitésben sza-

mitott tulajdonsagaitol.
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Nlusztracioképpen vizsgaljuk meg a self-consistens potencial viselkedését egy-
dimenzios esetben. Az atomok kozotti par kélesonhatas potencialjat egy modell-
potenciallal, a Morse-potenciallal irjuk le

olr) = € {e“”“’"(:.,“'Lze‘"“’“[’r";,"')}' (2.4.27)

ahol € a potencialgddor mélysége az r==-r, helyen. A D korrelacios fiiggvényt egy-
dimenzios esetben a kozvetleniil szomszédos atomok parkdlesonhatasat-feltételezve

i == O,y 1)) = 6,,,11"(/3 (2.4.28)

alakban irhatjuk fel. Felhasznalva a (2.4.20) és (2.4.27) kifejezéseket, a self-consistens
potencial (2.4.28) figyelembevételével ez esetben

P(x) = € {e2rox ey — e—ano~ g¥/2} (2.4.29)

alakban irhatjuk fel, ahol y==a®1%(l) és x = (r/ry)—1. A 2.3 abran a @(x)/€ self-
consistens potencialt abrazoltuk y né-

hany értéke mellett. Megjegyezziik, e
hogy a Morse-potencial ar, =6 para-
méter-megvilasztas esetén azlr—ry|{(r,
tartomanyban kevéssé kiilonbozik a rea-
lisztikusabb Lennard—Jones (12—6)
kolesonhatasi  potencialtél [69], ezért
abrankon is ezt a paraméter-megvalasz-
tast alkalmaztuk.

A self-consistens potencial (2.4.29)
kifejezésében a szomszédos atomok vi-
szonylagos elmozdulasinak négyzetes

v =
kozépértéke szerepel:  w?(f) = (1 - Z—
—41)%) és nem az atom elmozdulasa
négyzetének az atlagértéke Gifd, mint
azt tobb dolgozatban kordabban beve-
zették [49], [52]---[54]. Megjegyczziik,
hogy ez utobbi mennyiség., mint azt
dolgozatunk 1. fejezetében lattuk, egy-
dimenziods esetben még a 7=0°K hé- i
mersekleten is.diverpens, ellentétben’'az ~+—————7——"+————+ A TR
altalunk hasznalt «*(!) mennyiséggel. 2.3 ""’r“;;\ 5/°'r7°°fs'5/‘f’"s1")0“"““3'
amely cgydimenzids esetben és véges FUEL RO iy
homérsékleteken is véges mennyiség.

Jollehet a pszeudoharmonikus kozelités nem biztositja a kristaly tulajdonsagai-
nak megfeleld leirasat a kristaly 1étezésének teljes homérsékleti tartomanyban, ez
a kozelités mégis igen alkalmas kiindulasi kézelitésnek bizonyult az anharmonikus
kristalyok elméletében, és tovabbi szamitasaink soran ezt a kézelitést mint kiindulasi
kozelitést fogjuk alkalmazni.

Megjegyezziik azonban, hogy a kristaly tulajdonsagait bizonyos értelemben kva-
litative eléggé tiikrozi a pszeudoharmonikus kozelités, is, a szamitasok viszont a
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pszeudoharmonikus kozelités alkalmazasa esetén lényegesen egyszeriibbek és job-
ban attekinthetdk, mint a self-consistens fononok csillapodasanak szamitasba vétele
esetében. Az anharmonikus linearis lanc tulajdonsagait ezért pszeudoharmonikus
kozelitésben fogjuk targyalni. Megjegyezziik, hogy az instabilitas jelensége a pszeudo-
harmonikus kozelitésben éppen tgy fellép és jellege ugyanolyan, mint a self-consistens
elméletnek a fononok csillapodasat is figyelembe vevé kozelitéseiben. Az anhar-
monikus linedris lanc tulajdonsagait pszeudoharmonikus kézelitésben korabban a
[79], [85]—[88] dolgozatokban targyaltuk, a lapcentralt kébos raccsal rendelkezd
kristaly tulajdonsagainak a vizsgilataval pszeudoharmonikus kozelitésben a [75],
[78]—[79] dolgozatok foglalkoznak.

2.5. Az anharmonikus kristaly self-consistens elmélete

Az eddigiekben megmutattuk, hogy az anharmonikus kristalyok tulajdonsagait
jellemzé mennyiségeket ki tudjuk fecjezni a megfeleléen megvalasztott termodinami-
kai Green-fiiggvények felhasznalasaval. Ezutan kiszamitottuk a termodinamikai
Green-fiiggvényeket a self-consistens elmélet legegyszerlibb kozelitésében, a pszeudo-
harmonikus kdzelitésben, amelyben a self-consistens fononok csillapodisat nem vesz-
sziik figyelembe és formuldkat vezettiink le ¢ kozelitésben a kristaly tulajdonsagait
leiré mennyiségek vonatkozasiban. Most megfogalmazzuk az anharmonikus kris-
talyok self-consistens clméletét legalacsonyabb rendben figyelembe véve a self-con-
sistens fononok csillapodasara vezetd rugalmatlan szdrasi folyamatokat.

Az anharmonikus kristalyoknak a self-consistens fononok rugalmatlan szori-
sat is szamitasba vevé self-consistens elmélete kidolgozasakor célszerii a (2.2.4) egyen-
18séggel bevezetett

Gy (1—17) = (A ()5 AG- (1) (2.5.1)
két iddpontos retardalt termodinamikai Green-fiiggvényekbol lfii.11du‘ll1i, Azi(2:5:1)
definidl6 egyenldség felirdsanil a kristaly transzlacios szimmetriajat hgyel?mbc vet
tiik, ezért k=k’. A (2.5.1) Green-fiiggvény mozgasegyenlete felirasihoz el6 kell alli-
tani a (2.1.11) egyenlettel definialt A, (1) és B, (1) Hcisenhcrg-opera’uoroynak a(2.1.1)
Hamilton-operatorral képzett mozgasegyenletét. A keresett mozgasegyenleteket
(2.1.2) és (2.1.13) felhasznalasaval

i ,';’ A (1) = o, B (1) 2:5.2)
(

ii)-»-Bk(r)-—:2Z»—-]r ' Vysr(=koky o kYA A+ [B Hyl (253)
({’f n=1 ”! KgaosKoy . '.
alakban frhatjuk fel, ahol a V,(k,, ..., k,) fiiggvényt a (2..I.I4) cgycn!et definialja.

A (2.5.1) Green-fliggvényt kétszer differencialva a r id6 szerint és figyelembe

véve a (2.5.2) és (2.5.3) mozgasegyenleteket, a (2.5.1) Green-fliggvény mozgas-
egyenletét

I (;)t; G (1—17) = 0j; 20,0 (t = 1) +
£20, 3 3 Ve ke k) A A ARED) 254)
n=1 M5 Ky k,
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alakban nyerjiik eredményiil. Megjegyezziik, hogy a H, Hamilton-operator a Green-
figgvény (2.5.4) mozgasegyenletéhez nem ad jarulékot.

A kapott (2.5.4) mozgasegyenlet jobb oldalan az (4, , ..., A, ; A, (t'))) n-fonon
Green-fiiggvény all, ahol n a fononok szama: n==1, 2, ..., mint lathatjuk »n a végte-
lenhez tart. A Green-fiiggvénytechnikaban altalanosan hasznalt eljarasnak meg-
feleléen a (2.5.4) egyenlet megoldasiara a szétkapcsolds mddszerét alkalmazzuk.
Dolgozatunkban az n-fonon Green-fiiggvényt kozelitleg az egy-fonon és két-fonon
Green-fliggvény felhasznalasara korlatozddva

(A A 42D = 3 A AN ] 41, +

o2 \\fh,/h, A1) >< II AA,> (2.5.5)
i—j I#d,j

alakban allitjuk ¢lé. Igy szamitasainkban csak a self-consistens fononok csillapoda-
sara legalacsonyabb rendben vezetd harom-fononos rugalmatlan szérasi folyamatokat
vesszitk figyelembe. Plakida [90] dolgozataban megmutatta, hogy a targyalt self-
consistens elmélet altalanosabban is meglfogalmazhatd és a haromnal tobb fononnal
kapesolatos rugalmatlan szérasi folyamatokat is figyelembe lehet venni. A [90] dol-
gozat credményeit a Filiggelékben foglaljuk roviden ossze.

A (2.5.5) szétkapesolassal meghatarozott kozelitésben az (2.5.4) egyenlet Fourier-
transzformalgjat

@ Gy (0) = 20005+ 200 V(—k, ky) G (a)) +

"l
- @y _‘_, Va(—k.p.p VA A AL e (2.5.6)
re’

alakban irhatjuk fel. ahol a V, és V, figavényeket (2.1.14) figyelembevételével a

!( ”‘I\) 2 ru( ,‘/‘-l‘l [‘"](4‘ A»\__
n l) ” Kyl
AR =K st @)@V,
& SR ) 0y 2.5.7)
MN fﬁ A (2o 200)' * ) :
¢és
' J(kopop’) = X' l' 4\_1 Vaisalk,pop’s ky .. k:l)<’4k|"'A"n> aF
izo ! [ S
/1“\ ' ]5 + l;') \ (H““I"""I’l ((kvl)(( pvnz)(‘ ' V) (U:) y (258)

CMNDE oty (2w 2w, 20, Vil

kifejezések hatarozzak meg. A (2.5.7) és (2.5.8) kifejezésckben szereplé (U) meunyi-
ség a kristaly atlagos potencialis energidja, amelyet a

W) = U(R,, ..., Ry)) = s 2’ Volky oo k) Ay, oo A2 (2.5.9)

Prie n l'

vk

alakban irhatunk fel.
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Kénnyen belathatjuk, hogy a (2.5.6) egyenletben a F, fiiggvényt tartalmazo tag
a fononok energigjat a pszeudoharmonikus kozelitésben hatarozza meg, mig a ¥,
fiiggvényt tartalmazé tag a fononoknak a harom-fononos rugalmatlan szérasi fo-
lyamatokbdl eredd csillapodasat irja le a self-consistens tér kozelitésben. Miutan a
(2.5.5) szétkapcsolas a haromnal tobb fonon rugalmatlan szérasaval kapcsolatos
folyamatokat nem tartalmazza, természetesen a csillapodas kifejezésében sem jelen-
hetnek meg azok jarulékai. Jogosnak tekinthetd az a feltevés, hogy a magasabb rendii
rugalmatlan szorasi folyamatok kisebb jarulékot adnak a fononok csillapodasahoz,
mint a harom fononos rugalmatlan szorasi folyamatok.

A (2.5.6) egyenletben szerepld w, frekvenciak és é, polarizacids vektorok egye-
16re meghatarozatlanok. E mennyiségeket a pszeudoharmonikus kézelitésben fogjuk
kiszamitani, amikor is meghatarozasukra a (2.4.5) és (2.4.7) cgyenleteknek meg-
felelden az

wiief; = - . 2D eliett=mvivi (U (2.5.10)
i MN 1,m,p
egyenletet irhatjuk fel. Ekkor azonban fennall a
20, Vo (—k. k') = 0}y (2.5.11)

Osszefliggés és igy a (2.5.6) egyenlet
(0* = 0) Gy () = 2040+ Z Va(—k.p.p) G;-lp"_h'((')) (2.5.12)

r.r

alakban irhato fel, ahol a két-fonon Green-fliggvényre bevezettiik a

GO o (t=—17) == ((A (1) Ap(1)5 4D (2.5.13)
jelolést. A (2.5.13) két-fonon Green-fiiggvény szoros kapesolatban all a

Gt —1) = ((Bp(1) A (1) ALY (25.14)
és a

GO (t—17) = (Bp(t) By (1); A1) (2.5.15)

két-fonon Green-fiiggvényekkel, ezért ¢ hirom két-fonon Green-fiiggvény mozgas-
egyenletét egyiittesen kell felirni. Differencialva a (2.5.13)—(2.5.14) két-fonon Green-
fiiggvényeket a ¢ idéargumentum szerint, egy egyenletrendszert k.apuqk, am'elynelf a
jobb oldalan harom-fonon és tovabbi, magasabb rendi Grccn-ffiggvenyek is fellép-
nek. Itt ujra a szétkapcsolas médszerét alkalmazzuk, hasonléan mint a (2.5.4) egyenlet
megoldasakor:

(Cp Ay, - Ak, Ai)) = 271 (CpAr,s AN j/]i Ak,>+

3 s 42 3 ot T A (2.5.16)
i=1 =i 141, j :

ahol a C, operator az 4, illetve a B, oper_z’\to,rral cgyex}lé. Megjegyezziik, hogy a
(2.5.16) egyenldség masodik soraban tovabbi szctkapcso’last alkalmaztunk a C, ope-
ratort tartalmazé korrelacids fiiggvények vonatkozdsaban. A’z alll(.almazott szét-
kapcsolasi eljarasok lehetdvé teszik, hogy a (2.5.1) Green-fiiggvény tomegoperatorat
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a harom-fonon szdrasi folyamatok figyelembevételével szamitsuk ki, a (2.5.16) szét-
kapcsolas elsé tagjanak a figyelembevétele azonban lehetdvé teszi, hogy a fononok
frekveucidjat pszeudoharmonikus kozelitésben szamitsuk ki.

Dolgozatunkban tehat kiindulasi kozelitésiil a pszeudoharmonikus kozelitést
hasznéljuk, és a Green-fiiggvény tomegoperatorat a harom-fonon szérasi folyamatok
figyelembevételével szamitjuk ki. Megjegyezziik, hogy ezt az utat kovettiik a [72]
és [73] dolgozatainkban is, mig a [71] dolgozatban a (2.5.16) szétkapcsolas elsd tagjat
nem vettiik szamitasba, és kiindulasi kozelitésiil a harmonikus kozelitést valasztot-
tuk. A pszeudoharmonikus kozelités kiindulasi kozelitésként valé megvalasztisa in-
dokolt és kovetkezetes eljards, egyben a szamitasok lényeges egyszeriisodésére is
vezet, ezért a [71] dolgozat kivételével késGbb mar mindeniitt ezt a megvalasztast
alkalmaztuk.

A (2.5.13)—(2.5.15) Green-ftiggvények Fourier-transzformaltjaira vonatkozo
egyenleteket (2.5.7), (2.5.8), (2.5.11) és (2.5.]6) figyelembevételével

OGN (@) = 0, GE () + 0, G, 1 (w)
oGP (0) = o, (“ V(@) + 0, G () +
AT A2 3 T(=p, — 1 PGy (@) (2.5.17)
r
OGO () = (r)I GE (@) +w, G (o) +
A Byt (B AN 2 3 V(= p’s p) Gy (00)
r

alakban irhatjuk fel. Megjegyezziik, hogy a (2.5.17) egyenletrendszer csupan abban
kilonbozik a [71] dolgozatban nyert analdg egyenletrendszertdl, hogy a (2.5.17)
egyenletrendszerben az o, frekvencidk a fononok pszeudoharmonikus kozelitésben
szamitott frekvenciai, és nem a harmonikus kozelitésben szamitott fonon frekvenciak,
mint a [71] dolgozatban,

A (2.5.17) cgyenletrendszer megoldasat

Gt e (@) = 2F(p.p' @) 3 B(=p. 0" p) Gy (@) 12.5.14)
Py '
alakban irhatjuk fel, ahol

. N,+N, -, N,~N, Wp— O
Flp i o) s i ol w ) 2.5.19
P 07 2 (o, lm,,) 2 0 —(w, - o) ( 4
cs N,, --\,1 : l Mnmcg.)c/zuk hogy a (2.2.38) osszegszabaly kovelkeneben

= 4 1 I ¢és igy ezcket a korrelacios fliggvényeket tartalmazo tag /’\ + N

PZ
A (2.5.l2) cgvenletet tehat (2.5.19) felhasznalasaval
((!)2-~(r);‘f)(r'k,“((r)) = 20 Op

+2m, > F(p,p', o) Vy(=-k. p, p) Vo(=p. —=p', k) Gy, 1 () (2.5.20)

popky

alakban irhatjuk fel. amelyet, bevezetve a ITy, () témegoperitort a

Iy, () = \'V( k.0, P)Va(—p. =1, /x,)l"(p pLm) (2:3:21)

rr’
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kifejezéssel, Dyson-egyenlet alakjaban is felirhatunk

G (W) = G(w) e + GR(w) 3 115, () Gy, o (w) (2.5.22)
k
ahol a l
2w,

Gl(w) = -~ (2.5.23)
o)

9
== (0F

Green-fliggvény a pszeudoharmonikus kozelitésben meghatarozott Green-fiiggvény.
A tdémegoperator kifejezésében szereplé V, fggvény kiszamitasanal az atlagos po-
tenciilis energiat elegendd pszeudoharmo-

¥ ° nikus kézelitésben szamitasba venni, ekkor
(2.3.26) és (2.5.8) figyclembevételével-
mondhatjuk, hogy a témegoperator csak
a parkorrelacios fliggvényeknek a Miggvé-
nye. amelyeket viszont a (2.5.22) egyen-

P letbol meghatarozhato egy-fonon Green-
N e fligevények segitségével  kiszamithatunk.

Ezt a kozelitést  alkalmazva a (2.5.22)
2.4 dbra. Az egy-Tonon Green-fiiggvény cgyen-  cgyenlet valoban zar(ta valt.
leténck SCInﬂlikll.\'i'l_l.‘l.l‘i'll’.orli'lsa az cffektiv kobos A 2.4 dbran az cgy-fonon Green-
kozelitgsisen figevény (2.5.22) egyenletét abrazoltuk
sematikusan. Az abra felsé soraban fekete
négyzettel abrazolt IT’, renormalt vertex flggvényt a fent meglogalmazott kozelités-
ben, amelyet effcktiv kdbos kozelitésnek neveziink, az abra masodik soraban dbra-
zoltuk sematikusan. A parkorrelacids fliggvények vastag vonalt dbrizolisa azt
kivanja szemléltetni, hogy a parkorreldcios fliggvényeket a Gy, () Green-fliggveény
felhasznalasaval és nem a Gg(w) pszeudoharmonikus Green-figgvény felhaszndla-
saval szamitjuk ki. Megjegyezziik, hogy ebben kiilanbozik elméletiink a [99]--[101]
dolgozatokban kifejtett elmélettdl, ahol ugyanis a parkorrelicios fiigavényeket a
G{(w) Green-fiiggvény segitségével szamitjak ki. Az altalunk alkalmazott cljaras a
self-consistens targyalismodot kovetkezetesebben hiztositja.
A (2.5.22) egyenlet megoldasit

gl 4
<% (2.5.24)

Gi(w) = Gpi(w) = -, 9 !
IAL( l) 'k‘l(, ) = i) - 2“",“".]”‘:"(“))

alakban irhatjuk fel, ahol a I1;;(m) tomegoperatort a

M) = 3 =k p.p)PF(p.p's o) (2.5.25)
pop

kifejezés adja meg. Megjegyezziik, hogy az dltalunk lz'xrgy;}lt pl'()})]él}lflk vizsgalata
esetében a IT,,, (w) témegoperator diagondlis €s igy (2.5.24) formulara jutunk. Az op-
tikai jelenségek vizsgalatanal példaul, amellyel azonban dolgoz;nunlk nem foglalko-
zik, a témegoperator nem diagonalis és igy a (2.5.22) egyenlet megoldasa bonyolultabb

alakban irhato csak fel [149]—[151].
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A (2.5.25) tomegoperator kifejezésében szerepld parkorrelacios figgvényeket a
(2.5.24) egy-fonon Green-fiiggvény felhasznalasaval

oo

| .
N = (A A = [ dw (e — 1)~ [1m G (o +id)] =

.
--co

o

= :r/ dw coth (w/20)[- Im G, (w +-i0)] (2.5.26)

0

alakban irhatjuk fel.
A (2.5.24) Green-fiiggvény polusai hatarozzak meg az elemi gerjesztések, a self-
consistens tononok frekvenciaspektrumat

E‘ ki == (r)k',- 4‘ RC l,“( EE.i) (2527)

A (2.5.25) tomegoperator képzetes része a fononok csillapodasat adja meg, vagyis a
félérték-szélességet
Fei(€5)) = I T (€ i+ i0) (2.5.28)

gy a kristalyracs rezgéseinek frekvencia-closzlasi fiiggvényét adott k kvaziim-
pulzus mellett a

204 (@) (2.5.29)

: |
Byloy =g 7 [0 R+ Rog Ty (@)

oy

: Im G,;i((') 4- Ih) ==
1

kifejezés hatarozza meg, amelybdl leolvashatjuk, hogy ¢ fliggvénynek véges szélességii
maximuma van ellentétben a pszeudoharmonikus kozelitéssel, amikor is ez a maxi-
mum, mint azt a (2.5.23) Green-fliggvénybdl is leolvashatjuk, d-fliiggvény alakiinak
addodik. Az closzlas-lliggvény maximumanak a helye és szélessége meghatarozza a
fononok frekvencidjat és reciprok élettartamat a {kj} mennyiségek fiiggvényében.
Mint mar hivatkoztunk rd, a koherens rugalmatlan neutronszorasi kisérletekkel meg-
hatarozhaté a fononok frekvencidja és reciprok élettartama. Megjegyezziik, hogy
a targyalt kozelitésben elvégzett numerikus szamitasok eredményei [100], [101] a
neon ¢és argon kristalyok esetében jol megegyeznek a kisérleti adatokkal.

A kristaly egyensulyi paramétereit a kristaly (2.3.35) allapotegyenlete hatarozza
meg. Az allapotegyenletben a kristaly potencid'is energidjanak az atlagos értékét a
pszeudoharmonikus kozelitésben szamithatjuk ki, vagyis az allapotegyenletet koze-
litéleg .
|

P o= iy ,Z/,V,’U(],, Aailp) (2.5.30)

alakban irhatjuk fel, ahol az U(l,, ..., I,) figgvényt a (2.3.26) osszefiiggéssel hata-
roztuk meg.

A kristaly termodinamikai jellemzoit a szabadenergia, illetve a belsé energia ki-
fejezéseinek a felhasznalasaval szamithatjuk ki. Felirjuk. ezeket a mennyiségeket is
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az effektiv kobos kozelitésben. A belsd energia (2.3.28) kifcjezését esetiinkben célszerii
E={HY = Uyl .., )4+ Oy ... ) +

oo

I : N
= f dw coth (/20) > ;‘(’u [—Tm Gy (o + i)] + 2F, (0) (2.5.31)
k k
0 .

alakban felirni, ahol bevezettiik az Fy(0) fiiggvényt, amelyet az

N - ,
20) = 5 % o {(Bd B (A A} =

oo

' 1 , - (,)2 o wz .
= o dw coth (w/20) % . [~ Im Gy (w+ )] =

0

oo

1 1 .
= 6nf dw coth (w/20) 2 {— Re T (w) Im Gy (0 4 i0) - Im IT, (w + i8) Re Gy (m)}
k

0

(2.5.32)

osszefiiggéssel hataroztunk meg. Plakida kimutatta [91], hogy az F,(0) fiigevény az
effektiv kobos kozelités jaruléka a szabadenergia kifejezéséhez. A (2.5.32) kifejezés-
ben a G, (w)= G (w) kozelitést alkalmazva és figyelembe véve a IT, () todmegopera-
tor explicit alakjat, az F,(0) figgvényt

- ] 5l sa ) (VA YU np YU+ ) — a0,
3(()) = - "6 k% “’1(,\. P.p )l l (y)p - 0y -+ :
| Ay =y } (2.5.33)
Wyt Op — )

alakban is felirhatjuk, ahol az
N, &= (A;AP‘> = coth (0,/20) = 2n, 41 (2.5.34)
osszefiiggés alapjan bevezettiik az n, mennyiségeket. amelyeket a
n, = [exp (m,/0)—1]"" (2.5.35)
egyenlGséggel is definidlhatunk. Megjegyezziik, hogy a (2.5.3.}? _kif?jczés megegyezik
a perturbacié-szamitas felhasznalasaval clallitott analog .luiqczcsscl [l40]~~--[llf2].
ha (2.5.33)-ban nem vessziik figyclembe a pszeudoharmonikus renormalast. (Lasd

evvel kapesolatban a [99], [100] dolgozatokat is.) . . i
A vizsgalt kozelitésben most mar konnyen felirhatjuk (2.4.14) figyclembevételé-

vel a szabadenergia kifejezését
F = Fp t Fy(0) = 0 3 Insinh (ay;/20)+

kj
+ 00y, . 1)} S o coth (/20) -+ Fy(0) (2.5.36)
kj

alakban.
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Foglaljuk most 6ssze eredményeinket. Az effektiv kobos kozelitésben felirtuk
a (2.5.10), (2.5.24)—(2.5.26), (2.5.30) egyenletekbdl all6 self-consistens egyenletrend-
szert. Az egyenletrendszer megolddsai a megadott kiilsé feltételek mellett (0, P,
illetve 0, V) egyértelmiien meghatarozzak a kristaly dinamikai, termikus és rugal-
mas tulajdonsagait. A megoldasok ismeretében ugyanis a (2.5.30) egyenlet felhasz-
nalasaval ki tudjuk szamitani a kristaly egyensilyi paramétereit vagyis a kristaly
térfogatat, mint a hémérséklet fiiggvényét allandé nyomas esetében, illetve a fel-
1€p6 nyomést, mint a hémérséklet fliggvényét allando térfogat esetében; a (2.5.27)
€s (2.5.28) egyenletek felhasznélasaval kiszamithatjuk az elemi gerjesztések, a self-
consistens fononok frekvenciajat és félérték-szélességét, a (2.5.31), (2.5.33) és (2.5.36)
formulak segitségével pedig a kristaly belsd encrgiajat és szabadenergidjat szamit-
hatjuk ki. A kiszdmitott mennyiségek felhasznalasaval a statisztikus mechanika, il-
letve a termodinamika altaldnos sszefiiggései segitségével szamos més mennyiséget
(pl. fajhd, hotaguldsi egyiitthatd, rugalmas allandék stb.) szarmaztathatunk le, vagyis
a fentiek alapjan az adott kozelitésben kiszamithatjuk a kristaly fizikai tulajdonsagait
jellemzo legfontosabb mennyiségeket.

A fentebb felirt self-consistens egyenletrendszert a (2.3.26) self-consistens po-
tencidl — ami nem mds, mint a kristaly atlagos potencialis energidja a pszeudohar-
monikus kozelitésben — teszi meghatérozotta. A self-consistens potencial kiszamité-
sahoz ismerniink kell a kristalyracs atomjainak kélcsonhatasi potencialjat. A koleson-
hatdsi potencial ismeretében a szamitasok konkrét formaban keresztiilvihetdk, és igy
a kristaly tulajdonsagait elméletileg tanulmanyozhatjuk.

Evvel a feladattal fogunk részletesen foglalkozni dolgozatunk 4. fejezetében,
amikor is a kozvetleniil szomszédos atomok centrélis parkdlcsonhatasat feltételezve
egy lapcentrdlt kébos kristalyracs tulajdonsagainak kiszamitasara fogjuk alkalmazni
a fentiekben kidolgozott self-consistens elméletet, és e példan bemutatjuk, hogy az
elmélet milyen {j fizikai eredményekre vezet.

Megjegyezziik, hogy az anharmonikus kristalyok self-consistens elméletének egy
masik, a fentivel ekvivalens valtozata alapjan numerikusan kiszdmitottdk egyrészt a
Ne, Ar, Kr és Xe nemesgaz kristalyok, masrészt a He® és He! kvantumkristalyok
tulajdonsagait jellemzd mennyiségeket [70], [99]—[108], [110}—[112], [115], [L17}
A Kkisérleti adatok és az elméleti eredmények Osszehasonlitisa alapjan megallapit-
hatjuk, hogy az anharmonikus kristaly self-consistens elmélete az effektiv kobos ko-
zelitésben a kristaly tulajdonsigainak meglehetdsen j6 leirasat adja a kristaly léte-
zésének teljes hémérsékleti tartomanyaban. :
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3. Az anharmonikus linedris ldnc

Az anharmonikus kristdlyoknak dolgozatunk mdsodik fejezetében kidolgozott
self-consistens elméletét ebben a fejezetben egy egyszerli modell: a linedris ldnc
tulajdonsdgainak a vizsgidlatdra fogjuk alkalmazni. Jollehet ez a modell meglehetdsen
tavol dll a redlis, hdromdimenzids kristdlyoktdl, és az e modellre nyert eredmények-
nek a hdromdimenzids esetre valo dltalanositdsakor kelld ovatossdggal kell eljdr-
nunk [7], mégis érdemes elméletiinket eldszor erre a modellre alkalmazni, mert
ebben az esctben szdamitdsaink lényegesen leegyszeriisodnek, kénnyebben dttekint-
heték, mint-egy, a redlishoz koézelebb dllo kristialymodell vizsgdlata esetében. Meg-
jegyezziik egyben, hogy az anharmonikus linedris linc tulajdonsdgait részletesen
tanulmdnyoztdk a perturbdcidszdmitds szokdsos modszereinek a felhaszndldsdval
is [7]. [8], [24], [140], [142], igy lehetdségiink nyilik az dltalunk kidolgozott self-
consistens elmélet alapjdn, illetve a perturbdcioszamitds szokdsos modszerei fel-
haszndldsdval kapott eredmények Gsszehasonlitdsira.

Az anharmonikus linedris ldnc tulajdonsdgait eldszor a pszeudoharmonikus
kozelitésben fogjuk tanulmdnyozni, ugyanis ez a kozelités, mint ldttuk, tovdbbi
egyszeriisitéseket enged meg a szdmitdsokban, ¢s igy a kidolgozott elmélet alapveté
vondsait jobban, dttekinthet6bben feltdrja. Eppen ezért a linedris ldnc esetében
a pszeudoharmonikus kozelitést elég részletesen fogjuk tdrgyalni. A linedris ldnc
tulajdonsdgait kétféle kiilsé feltétel megaddsa mellett fogjuk vizsgdlni: az egyik
esetben a linedris linc hosszdt tekintjiik rogzitettnek, a mdsik esetben a ldnc végeire
alkalmazott nyomadst tartjuk dllandé értékiinek. Mint azt ldtni fogjuk, ha az dllandé
kiilsé nyomdst megfelelden kis értékiinek vdlasztjuk meg. eredményeinket analitikus
alakban is elddllithatjuk.

A pszeudoharmonikus kozelitésben elvégzett szdmitdsok kifejtése utdn a li-
nedris linc tulajdonsdgait a self-consistens fononok csillapoddsdra vezetd legegy-
szerlibb hdrom-fonon rugalmatlan szordsi folyamatok figyelembevételével fogjuk
vizsgdlni a fentebb emlitett két kiilsS feltétel megaddsa mellett.

* Doktori értekezés. Az I. rész a Magyar Fizikai Folyéirat el6z0 szimaban jelent meg.
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A.

Az anharmonikus linedris ldnc elmélete a pszeudoharmonikus
kozelitésben

3.1 A self-consistens egyenletrendszer

Tekintsiink egy N+1 egyfajtdju, M tomegli atombdl 4116 L hosszisdgu linedris
lincot. Ha a linedris ldncban csak a kozvetleniil szomszédos atomok kolesonhatdsdt
vessziik figyelembe, akkor adiabatikus kozelitésben a vizsgdlt rendszer Hamilton-
operadtorat

2

H=H+H = 2; . Z(p(R R._)+ H, (3.1.1)
02M 2 %

alakban irhatjuk fel, ahol P, és R, az n-edik atom impulzus-, illetve koordindta-

operdtora, ¢(R,—R,_;) a kozvetlentil szomszédos atomok kozotti kolesonhatdsi

potencidl adiabatikus kozelitésben. A linedris lincot deformdld kiilsG erdk hatdsdt

a H, Hamilton-operator irja le, amelyet a linedris linc esetében

N
Hy= P(Ry—Ry) = P 2 (Ry,—R,_y) (3.1.2)
n=1

alakban irhatunk fel, ahol P a lincdris ldanc végeire hatéd nyomds.
Bevezetjiik a szomszédos atomok / egyensulyi tdvolsdgdt és a szomszédos atomok-
nak az egyensulyi helyzetiikbdl vald relativ elmozduldsdnak operdtorait az

R,—R,_y =(R,—R,_D+uy—tty_y =l4+u,—u,_, (3.1.3)

definidld egyenlet segitségével, ahol a rendszer egyensilyi helyzetére vonatkoztatott
statisztikai dtlagértékképzést az (1.1.4) formuldval megadott mddon, a (3.1.1)
Hamilton-operdtorral végezziik el.

Irjuk fel a linedris linc dllapotegyenletét, amely osszefiiggést dllapif meg a P
nyomds ¢s az atomok / egyensilyi tdvolsdga kozott. Mint a 2.3. pontban dltaldnos
esetben lattuk, az dllapotegyenletet a legegyszer{ibben abbdl a feltételbsl kiindulva
vezethetjiik le, hogy az egyensilyi dllapotban bdrmelyik atom dtlagos gyorsuldsa
zérussal egyenld, vagyis fenndll az

i;%(t'Pn(r)) = ([iP,, #]) =0 (3.1.4)

osszefliggés, amelybdl felhasznalva a (3.1.1) és a (3.1.2) kifejezéseket, a linedris ldnc
dllapotegyenletét

P=—a M PRy~ Ry_)) =~ (0’ (D) (3.1.5)

alakban nyerjik. A (3.1.4) formuldban P, (t) az n-edik atom impulzus-operdtorit
jeloli Heisenberg-reprezentdcioban. A

e~

o(R) = 3 o@e™; @)=~ [ dR@(R)e-"R (3.1.6)
q

u|p\ T
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Fourier-transzformdci6 felhaszndldsdval kdnnyen bevezethetjiik a linedris ldnc Hamil-
ton-operdtordnak (3.1.1) kifejezésébe az egyensilyi helyzetbél valé elmozdulds ope-
rdtorait. Ebben a reprezentdcidban a (3.1.1) Hamilton-operatort

2 i
= ST LS S p@enentnnit H, (.1.7)
< IM T L4

alakban irhatjuk fel. Mint ldtni fogjuk, a pszeudoharmonikus kozelités alkalma-
zdsakor a linedris linc Hamilton-operdtordnak (3.1.7) alakjit bizonyul célszer{inek
felhaszndlni szdmitdsaink sordn.

frjuk most fel a dolgozatunk 2. fejezetében definidlt

Gnn‘(t" I/) = (\(un (’)’ un'(t’)>> (318)

retarddlt termodinamikai Green-fiiggvény mozgdsegyenletét a linedris ldnc (3.1.7)
+Hamilton-operdtordnak felhaszndldsdval:

Mizglz—zG,,,,.(r—t’) = 0(t—1")0p +
s . pla)emig fentnsn-n —eltennr=w); (1) (3.1.9)
Mint léthat_.iuk, a (3.1.9) egyenlet jobb oldaldn fellép az
o) = 3 (a0 ) (3.1.10)

tobb-fonon folyamatokat leiré Green-fliggvény. Alkalmazzqk most dolgoz’atunk
2.4. pontjdban kifejtett pszeudoharmonikus kozelitést, vagyis egy oly_an szétkap-
csoldsi eljardst a sok-fonon Green-fiiggvények vonatkozz}sngan,’ ar!nkor .azokat
kozelitSleg csak az egy-fonon Green-fliggvények felhaszndldsdval dllitjuk eld:

oo ‘
({ela W=t} 14y )) = 21 o5 (i (uy — vy )5 1)) ~

~ 37 a5 i =i ) =
T o) g (= ) ) @G.1.11)

A (3.1.11) elédllitds jobb oldaldn fellépd korreldcios ft'éggvc’n)fe‘kre ugyanezt a ké-
zelitést kell alkalmaznunk, hogy a (3.1.11) elGdllitds zdrttd viljon. E szdmitds ke-

resztiilviteléhez célszer(i bevezctni‘m{k az
F(}) = {(e!tn—u-1);  F(0) = 1 (3.1.12)
fiiggvényt. Differencidljuk a bevezetett (3.1.12) fiiggvényt a A paraméter szerint, és
alkalmazzuk a (3.1.11) tipusi kozelitést
OF (%)

OPL) . (qt— ttn-p) €M) =

02
i <q (“n — Uy l) j '(q‘,%')j (ll,, — Uy l)s> = ;lq 2(("" — Un— 1)2> F(l) (3' l {l 3)
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A (3.1.13) egyenlGséget integrdlva a A paraméter szerint a A=0 és a 1=/ integrdcios
hatdrok kozott az .
<elq(u —u, _ ,)/, = e~ 12q%{(u,~u,_ )% — p—1/24%a® (3'|.|4)

kifejezést nyerjiik, ahol ﬁgyelembe vettiik, hogy a szomszédos atomok viszonylagos
elmozduldsdnak négyzetes kozépértéke nem fiigg az n indextdl

i = ((Uyyy—1,)%) = (U —t1,_ ). (3.1.15)
Vezessiik be a (3.1.8) Green-fliggvény id6 szerinti Fourier-transzformaltjat

Lo I ¢ —im(t=t’)

G (1=1) = 5~ _£ doe G (0) (3.1.16)
formula alapjan. Figyelembe véve, hogy ha a hatdreffektusokat nem vessziik sz4-
mitdsba, a G,, (w) Green-fliggvény csak az (n—n") kiilonbségtdl fugg ¢s maguktdl
azn mdexektdl nem fiigg, irhatjuk

G (@) = Ml 5 .2 M=) G, (). (3.1.17)

fgy felhaszndlva a (3.1.11) és a (3.1.12) kifejezéseket az egy-fonon Green-fiigg-
vényre az

0*Gy(w) = 1 + Ztp(q)e“"(tq)ze‘”“’"’2(1~cosl\l)Gk((u) (3.1.18)

2M
egyenletet nyerjiik a pszeudoharmonikus kozelitésben. A (3.1.18) egyenlet meg-
olddsat

g |
| ()k ((U) = "1;,::'(*”3 (31.19)
alakban irhatjuk fel. A (3.1.19) megoldds ugyanolyan alakd, mint a harmonikus
kozelitésben nyerhetd megoldds, azonban a (3.1.19) kifejezésben a frekvencia
renormalt:

Wt = YO L k[0,

T TR oy Wi = atw, (3.1.20)

ahol @, a rdcsrezgések harmonikus frekvencidja, f a harmonikus erd-dllandé
P=0 esetében. Erdemes megjegyezniink, hogy a frekvencia pszeudoharmonikus
renormaldsi tényezdje k-tol nem fiige. A f(0,/) pszeudoharmonikus erddllandét
a (3.1.18) egyenletnek megfelelGen

10,1 = 3 3 pla)en(igterest = 1 5*(1) " @2
q

alakban irhatjuk fel, ahol bevezettiik a self-consistens potencidlt a

(BB} G0 = ZR Ut 2 !"[’2‘] 9™ () (3.1.22)

Sos!

kifejezéssel. Mint dolgozatunk 2. fejezetében ldttuk, a self-consistens potencidl nem
mds, mint a kristdly dtlagos potenciilis energidja a pszeudoharmonikus kozelitésben.

b g
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Megjegyezziik, hogy a (3.1.22) kifejezés levezetésekor az exp (—1/2. ¢%ai®) fiiggvényt
i szerint sorba fejtettiik és a ¢ viltozé szerint integrdltunk. A self-consistens po-
tencidlt felirhatjuk még

() = % [ dxe (14 xVa?) (3.1.23)

alakban is, ahol x=R/Jii2. Mint a (3.1.23) kifejezésbdl ldthats, a kolcsonhatdsi
potencidlt az R~ V<[ kis tartomdnyra dtlagoljuk a fononok self-consistens
terét figyelembe vevd exp (—x?/2) Gauss-fiiggvénnyel. fgy a (3.1.23) integrilhoz
lényeges jdrulékot a ¢(R) kolcsonhatdsi potencidl-fliggvénynek csak a minimum-
hely koriili része ad.

A (3.1.19) Green-fiiggvény ismeretében konnyen felirhatjuk az (w, u,) kor-
reldcids fliggvényt

0o

U ) = o= [ do> (@0 1)1 {=21m Gy (00 + )} (3.1.24)

2n
és ekkor a self-consistens potencidl (3.1.22) kifejezésében szerepld &2 korreldcids
figgvényre (3.1.19) felhasznaldsdval az
i® = {( B = i coth (,/20) =
u —<ll,,'-ll,,__1 - Nf & 2”),‘ k -
n/2
Wy

= O 1 - Dor, s
e f do sin fpcoth[ 20 S rp] (3.1:25)
0

kifejezést nyerjiik, ahol az egyenléség mdsodik soriban a k szerinti Osszegezésrél
attértiink a @=kl/2 vdltozd szerinti integrdldsra. Itt wo,=(4f/M)"* jeloli a li-
nedris ldnc maximdlis rezgési frekvencidjat harmonikus kozelitésben, t==0/w,,

a dimenzié nélkili hémérséklet. B v
A linedris lanc tulajdonsdgait a 0 homérsékleten kiviil a linedris ldnc rogzitett

hossza L= NI, vagy a P kiilsé nyomds determindlja. Ezek a mennyiségek a linedris
ldnc (3.1.5) dllapotegyenletének tesznek eleget, amelyet a self-consistens potencidl
(3.1.22) kifejezésének a figyelembevételével
S I 2
P ; (@ (Ry= Ry = = ¢’ (1) (3.1.26)

alakban frhatunk fel. i) i )
A (2.3.20) és a (2.4.24) formulikat alkalmazva a linedris lanc esetére, konnyen

beldthatjuk, hogy a linedris linc bels6 energidjit az
E = <l‘l> = N< P3> —{-N}— <([)(R,,—‘ Rn—l)) ]
: 2M 2

Ay g coth(wk/20)+g'~¢(1) Rl
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kifejezés segitségével irhatjuk fel. Figyelembe véve azonban a (3.1.20) ¥s (3.1.25)
kifejezéseket, a belsd energia kifejezését

%;E = ; {p()+£(0, i*} (3.1.28)
alakban is felirhatjuk. )

igy felirtuk a (3.1.20), (3.1.21), (3.1.22), (3.1.25), (3.1.26) és (3.1.28) egyenletek-
bol dllé zdrt, self-consistens egyenletrendszert, amely meghatdrozza a linedris linc
tulajdonsdgait a pszeudoharmonikus kozelitésben. Ezt a self-consistens egyenlet-
rendszert a (3.1.22) self-consistens potencidl teszi meghatdrozottd, amelyeket ki-
szdamithatunk. ha az atomok kozotti o(R) kolcsonhatdsi potencidl ismert.

Szamitisainkban a koélecsénhatdsi potencidlt egy modell-potencidllal, a Morse-
potencidllal

O(R) = D{[e""R-m — 21} (3.1.29)
helyettesitjik. ahol r, — az atomok dtlagos tdvolsdga harmonikus kozelitésben:
@'(r)=0: D - a potencidlgdddr mélysége ¢(ry) = —D; és a harmonikus erd-

dllandot a f=1/2¢"(ry) = Da* kifejezés adja meg. Megjegyezziik [69] alapjdn, hogy
a Morse-potencidl az ar, =6 paraméter megvilasztds esetén a linedris ldnc hétdguldsi
tartomdnyidban kevéssé kiillonbozik a Lennard—-Jones (12-6) kolesdnhatdsi poten-
cidltol, ezért a tovibbiakban ezt a paraméter-megvalasztdst fogjuk haszndlni.

Ekkor a self-consistens potencidlra a (3.1.22) és a (3.1.29) formulikat felhasz-
ndlva a

P(l) = D{e'z"'"("’n’"]c‘*r—ze""’”(; ) ‘)ew} (3.1.30)

kifejezést nyerjik. ahol bevezettiik az v=a®i?=236(ii*/r}) jelolést. Mivel a tovidbbiak-
ban sziikségiink lesz a self-consistens potencidl deriviltjainak kifejezéseire is, ki-
szamitjuk azokat:

¢ () =2 .(/’ {(’“ "!”r"(r;'n ﬁ‘)e‘i.i'_e“ar"(r'}; —'l)e\w?}. (3.1.31)

1 1
¥ =Qargl-——1} —arg| -1 N .
@ (1) = 2f{2e r'('o )¢>"'--e ('v )e-“"}. (3.1.32)
Ezck felhaszndldsdval a linedris Linc allapotegyenletét

!

P = 6{e"m("rl)cz”-—e—“(-"&-‘)e»““} = e "'vv_l)()’""“'{c’_a(;l;l “‘)c”-""2 -1} (

(o
(%)

A2)

alakban irhatjuk fel. ahol

P = p'[‘; (3.1.34)

a redukalt nyomds.
A fonon frekvencidk . pszeudoharmonikus renormadldsi tényezdjére (3.1.20),
(3.1.21), (3.1.32) és (3.1.33) felhaszndldsdval az
! 1 + - o
2 :-[-(‘-;E-Q o "’]e-"”{zc*“ ;%")ew—l} ':) L=t e (3.1.35)

kifejezést nyverjiik, amely Osszefliggést dllapit meg a « renormildsi egyiitthatd és
az y mennyiség kozott. A linedris ldnc (3.1.33) dllapotegyenletébdl kovetkezden
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ugyanis, ha a ldnc végeire hat6 nyomdst dllandonak tartjuk, akkor a lénc hosszi-
sdganak kell viltoznia a hémérséklet fiiggvénycében, vagyis / a (3.1.25) egyenlet
alapjdn hémérséklet-fliggé y mennyiség fliggvénye kell legyen, ha viszont a linc
hosszit rogzitjiik, akkor analég megfontolds alapjdn a ldnc végein jelentkezd P nyo
mads lesz az ) mennyiség fiiggvénye. ‘

A fenti megjegyzések figyelembevételével a (3.1.25) egyenletet

/2
Aay(x) = f de sin ¢ coth (x sin ¢/21) (3.1.36)

0

alakba irhatjuk dt, ahol A=(nD/w,.) az atomok dimenzié nélkiili ktési dllandoja,
¢és az y(o) fliggvényt a (3.1.35) egyenlet hatdrozza meg.

A linedris ldnc (3.1.36) self-consistens egyenletében szerepld integrdl kozelitéleg
kiszamithatd analitikusan a magas (t>1), illetve az alacsony (r-<1) hdmérsékletek
esetében, amely hatdresetekben ily mddon a (3.1.36) sclf-consistens egyenletet

2
Aay(a) = nt {l + 214 (:] } (t3>1), (3.1.37)
illetve
9 2
ay() =1+ [7:] (t=1) (3.1.38)

alakban irhatjuk fel.

Lényeges megjegyezniink, hogy a (3.1.36) self-consistens egyenlet egyértelmiien
meghatdrozza a linedris linc tulajdonsdgait a pszeudoharmonikus kozelitésben,
ugyanis adott A, 1, /, illetve P* ¢értékek mellett a (3.1.36) egyenlet megolddsa, az
o pszeudoharmonikus renormildsi tényezd ismeretében a (3.1.28), (3.1.30), (3.1.33)
és (3.1.35) formuldk felhaszndldsdval kiszamithatjuk az atomok viszonylagos el-
mozduldsdnak négyzetes kozépértékét, az anharmonikus linedris linc belsé energididt,
és a feladattdl fiiggden a ldnc hosszit. illetve a linc végein fellépd nyomdst. A to-
viabbiakban tehdt az adott kiilsd feltételek mellett keressiik a (3.1.36) self-consistens
egyenlet megolddsat, amelynek segitségével kiszimithatjuk a linedris linc tulajdon-
sdagait jellemz3 mennyiségeket.

A tovdbbiakban kiilén fogjuk vizsgilni azt az esetet, amikor a linedris ldnc
hosszdt tartjuk rogzitettnek és azt az esetet, amikor a linedris linc végeire dllando

nyomads hat.

3.2. A régzitett hosszusdgi linedris ldnc

Vizsgiljuk el8szor azt az esetet, amikor a linedris linc hossza r(igzitetl’: L =const.
Megjegyezziik, hogy a perturbdcidszdmitds szokdsos maodszereivel dltaldban ezt az
esetet vizsgdljdk [8], [24], [140].

A linedris ldnc hosszdt rogzitsik példdul ugy, hogy /=r, legyen. Ilyen meg-
vilasztds esetén a self-consistens potencidl (3.1.30) kifcjezésére, a linedris ldnc
(3.1.33) dllapotegyenletére és a (3.1.35) pszeudoharmonikus frekvencia-renormaldsi
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tényezdre az aldbbi formuldkat nyerjik:

(ﬁ(l:—‘ ro) = D{ezy—-eylz}, (32l)
P* — 6e¥l® e -1}, (3.2.2)

2 y/2 3y/2 P* 2
o = P2 [} = Tt e, (3.2.3)

Eldszor is a (3.1.36) self-consistens egyenlet megolddsdt kell elddllitanunk,
ahol az () fiiggvényt a (3.2.3) egyenlet hatdrozza meg. Az igy felirt egyenlet ana-
litikusan nem oldhaté meg a teljes hdmérséklet-intervallumban, ezért a megolddst
a (3.1.37), illetve a (3.1.38) egyenletek felhaszndldsdval kiilon fogjuk kiszdmitani
az alacsony hémérsékletek ¢és a magas homérsékletek hatdresetében.

a) A magas homérsékletek esete (0>wy)

A (3.2.3) kifejezést behelyettesitve a (3.1.37) egyenletbe, a linedris linc tulaj-
donsdgait meghatdrozo self-consistens egyenletet a magas hémérsékletek hatdreseté-
ben az aldbbi alakban irhatjuk fel

A(y—2Aym) 26 — ") = 1, (3.2.4)

ahol A,=D/0 és n = (w,/24D*)<«<1. Konnyen beldthatd, hogy ennek az egyenletnek
minden y>0 esetében van valés megolddsa. A nem tulsdgosan magas homérsékletek
esetében y értéke elég kicsi: ha 05 D, akkor y 0,3 és y=1 értéket éri el, ha 0 == 13D.
A perturbdcioszdmitds szokdsos modszereivel nyert eredményeknek az az esef felel
meg, mikor 0D, ekkor p=1:

0 70 1 ol 760
0L 70 Lonf TON 325
y n{‘ spta e |!"2D (3.2.3)

A (3.2.5) megoldist behelyettesitve a (3.1.20), (3.2.2) és (3.2.3) képletekbe, a rics-
rezgések frekvencidjdra, illetve a nyomdsra az aldbbi kifejezéseket nyerjiik:

5 70 1w
0 = o)gk{|+ 7D (l t54 ﬂ:f:]l ’ (3.2.6)
2
P =9 [‘;{1 Pl “(’;;':}. (3.2.7)
A (3.1.28) dsszefiiggés felhaszndldsdval kiszdmithatjuk a kristdly belso energidjdt is
1 D 1 wl) 7 0° ‘ .
N E=-— 3 +0[l 42:{ ¥ e (3.2.8)

ebbdl pedig az dllando hosszasdag melletti fajhdre a

(v e ¢ ’?,.: e 1 l ____l._ﬁ_ e e il et
L N 'r)() j 24 0" 4 I)

(3.2.9)
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b) Az alacsony hémérsékletek esete (0<wy)

. A (3.2.3) kif;jezést behglyettesitve a (3.1.38) egyenletbe, a linedris ldnc tulajdons:-
gait meghatdrozd self-consistens egyenletet az alacsony hdmérsékletek hatdresetében

2y*(2e¥ —e?) = 142y Qe — )"t (3.2.10):

alakban firhatjuk fel, ahol A=(nD/wy;) és y=(n%0*/3w})<1. Hasonldan, mint
a magas hémérsékletek hatdresetében, ennek az egyenletnek is mindig létezik y=0
valés megolddsa. A perturbdcidszdmitds szokdsos mddszereivel nyert eredmények-
nek az a hatdreset felel meg, amikor A>>1, ekkor y=1, és a (3.2.10) egyenlet meg-

OIdéSE'lt
3 .,_g_ s e _Uz._“" v 0 0L -

alakban irhatjuk fel. A (3.2.11) megoldds felhaszndldsdval a rdcsrezgések frekven-
cidjdra, a nyomdsra, a kristdly belsé energidjira és az dllandd hosszisdgon mért
fajhore az

) 7 w n® 0?
mi = 1 2 0 - -
s ()Okl|+ Srn [l t 3 (')%1,”, (3:2:12)
P g ia { s } 3.2.1
T aD 3wy’ s
P - (:),.L{ w0 7 wiy,
At = L WP R pre
S 27[ 0 7 Wy,

kifejezéseket vezethetjiik le.

A linedris ldnc renormalt frekvencidjira (3.2.6) ¢s (3.2.12), belsé energidjira
(3.2.8) és (3.2.14) és az dlland6 hosszisdgon mért fajhére (3.2.9) és (3.2.15) nyert
kifejezések megegyeznck az ezen mennyiségekre a perturbdcioszdamitds felhaszndld-
sdval nyert kifejezésekkel [8], [24], [140], amennyiben az utobbiakban nem vessziik
figyelembe az anharmonicitds kobos jarulékdbol eredd tagokat, amelyek a pertur-
bacioszdmitds mdsodik rendjében adnak jdrulékos tagokat a fenti kifejezésekhez,
és amelyeket a pszeudoharmonikus kozelités alkalmazisa esetén nem vesziink
szamitdsba.

A rogzitett hosszusdgu linedris lincban fellépd (3.2.7) és (3.2.13) nyomds je-
lentés lehet, ha 0~ D a magas hémérsékletek esetében, illetve ha my, = D az alacsony
hémérsékletek esetében.

Megjegyezziik, hogy a szomszédos atomok viszonylagos elmozduldsa a 0 ~ D
illetve a yy, ~ D értékek mellett is kis értékii:

=R
Vi _ VY Lol (ary=06) (3.2.16)
ro ar
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Ldthatjuk, bogy a rogzitett hosszisdgi linedris ldnc minden hdmérsékleten
stabilis marad. Megjegyezziik, hogy mint majd ldtni fogjuk, ez az eredményiink érvé-
nyes marad akkor is, amikor a self-consistens fononok csillapoddsdt is szdmitdsba
vessziik.

3.3 Az anharmonikus linedris ldnc dllandé nyomads esetében

Vizsgdljuk most azt az esetet, amikor az anharmonikus linedris ldncra dllando
nyomds hat: P=const. Ebben az esetben a linedris ldinc hossza fiigg a hémérséklet-
tol: 1=1(0). A szomszédos atomok egyensilyi tdvolsdgdt célszerii

10) = Iy + 6l = ;,,{H iy+ ‘5’} (3.3.1)

alakban felirni, ahol /, az atomok egyensulyi tdvolsiga a P=0 nyomds esetén,
amelyet a (3.1.33) dllapotegyenlet felhaszndldsdval hatdirozhatunk meg.
A linedris linc (3.1.33) dllapotegyenletét az dllandé nyomds feltétele mellett

4 (3.3.1) osszefiiggés felhaszndldsdval
Sl al

i 60—0 e ¥(e To—1) (3.3.2)

alakban irhatjuk fel. Felhaszndlva a (3.1.35), (3.3.1) és (3.3.2) kifejezéseket, a frek-
vencia pszeudoharmonikus renormildsi tényezéjére az

S8l 8t
a‘*’zzf—((;—f-,) ceve e oy = F | 'w-]/e“w* } (33.3)

Osszefliggest H}L‘I]Ul\ A (3.3.3) egyenldségbdl kifejezhetjiik az p mennyiséget, mint
a redukdlt nyomds és a frekvencia pszeudoharmonikus rcnorm'llaw tcnywmcnck
fliggveényét

(3.3.4)

alakban.

Allandé nyomas esetében a self-consistens potencidl (3.1.30), az atomok egyen-
sulyi tdavolsdginak (3.3.1) ¢és a krlstaly belsé energidjanak (3.1.28) kifejezése felir-
hatok, mint az % renormaldsi tényezd és a P* redukdlt nyomds tugzvcnye

*
@) = - D{oc2 —2 } (3.3.3)
P* P‘
o - o — e
I ol i R
{=rydl+-5In P (3.3.6) N E=>{a*In Y 1 (3.3.7)
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Ldthatjuk tehdt, hogy a linedris linc (3.1.36) self-consistens egyenletének a meg-
olddsa az adott 4, 7, P* értékek mellett egyértelmiien meghatdrozza a linedris ldnc
tulajdonsdgait jellemzé mennyiségeket. Ezért eldszor a (3.1.36) self-consistens
egyenlet tulajdonsdgait kell megvizsgdlnunk.

Vizsgdljuk meg a linedris ldnc (3.1.36) self-consistens egyenlete megolddsainak
a viselkedését a magas hGmérsékletek (7>>1) hatdresetében. Ekkor a (3.1.36) egyen-
{etet felirhatjuk ‘

2
o y(x) = T*{I +%— [gﬁ] + } (33.8)

alakban, ahol T*=0/D=1n/A — a redukdlt hémérséklet. Ha a (3.3.8) egyenlet
Jjobb oldaldn szerepld sorfejtésnek csak az elsé tagjdt vessziik figyelembe és felhasz-
ndljuk a (3.3.2)—(3.3.4) Osszefliggéseket, a (3.3.8) egyenletet felirhatjuk a tovdbbi
vizsgdlataink szempontjab6l kedvez3bb

PR ol ¥ P*
=l -5t el —=5y|=0 3.3.9
alakban is.

A (3.3.9) egyenletnek a P* és a TF mennyiségek értékétdl fiiggden 0-—4 szdma
valds és végtelen sok konjugdlt komplex megolddsa van. , Fizikai” megolddsnak
a tovdbbiakban azt a megolddst fogjuk nevezni, amelyik megoldds a harmonikus
linedris lincra vonatkozod egyenlet megolddsdhoz tart, ha az anharmonikus tagok
a zérushoz tartanak. A harmonikus megoldds, mint az (3.3.3) és (3.3.8) alapjdin
konnyen beldthato, ol 0
TV

Fharm = T2

harm 8: a2
P P
- Qe
o1 s '
S e “7/ ARIETY W B 1) ‘:
= Biw. = \ m
l~+<3P-F1f'l+3-P ot
\
‘\
alakban irhaté fel. A (3.3.9) egyenlet \
Lfizikai” megolddsait a P* redukdlt 4 -/;'.'\" 05
nyomds és a 7 redukdlt homérseklet Py
fiiggvényeként a 3.1. dbra mutatja be. ;”}\\ s .

Ha a nyomds (P*<P}) és a homér- 1\~
séklet [T* = TX(P")] elég kicsi, a (3.3.9) N
egyenletnek vannak valds megolddsai.
amelyek koziil a legkisebb a ,fizikai™
megoldds: y,. Az p, megoldds a lined- L
ris lanc egy stabil S, dllapotit irja le. A

4 ; ibr. : i inearis lanc self-con-
*(p* Gmérséklete , s meg- J.1. dbra. Az anharmonikus linearis
T34k} hémérsékletet két valos meg sistens egyenletének a megolddsai pszeudoharmo-

oldds egybeesese h.'.lt'cir()ZZit TAsE V“,gyls nikus kozelitésben, a T redukalt h(’)lpérsél.(.qu
(T8)=p(TS). Ennek kovetkeztében  fijpevényében a P* redukdlt nyomds kiilonbozd
a TXP*) instabilitdsi homérsékletet, ; értékei mellett

0708 T*

179



538 SIKLOS T,

amelyet a fenti feltétel hatdroz meg, kiszdmithatjuk, mint a
F(y)=0 és F'(»)=0 (3.3.11)

egyenletrendszer megolddsdt. 7*=T}(P*) esetében az y, és az y, megolddsok
komplex konjugdlt mennyiségek. Ha a lincra haté nyomds negativ P*<0 (vagyis,
ha a ldncra dllandd nagysdgi hazéerd hat) és T*=T}(P*), akkor a (3.3.9) egyenlet-
nek nincs valds megolddsa, hanem csak komplex konjugdlt gydkei vannak, és ennek
megfeleléen a linedris ldncnak nincs stabil dllapota. Ez az eset dll fenn minden
hémérsékleten, ha P* <0 és |P*| elég nagy. Azonban, ha P*=>0, a komplex konjugalt
gyokokon kiviil még két valos megolddsa is van a (3.3.9) egyenletnek, yy =< y,, amelyek
koziil a kisebbik a | fizikai” megoldds.

Elegendden magas homérséklet 7*:=TY, illetve nyomds P*=P} esetében a
(3.3.9) egyenletnek mindig van két valds megolddsa, amelyek koziil a kisebbik
a fizikai™ megoldds. A T¥ kritikus hémérsékletet és a P kritikus nyomdst hdrom
valds gyok egybeesése determindlja: v (TS, PX)=ypy(T¥, P¥)=y,(T}, P}). igy ezeket
a mennyiségeket az

F(»)=0; F'(»)=0; F(»)=0 (3.3.12)

egyenletrendszer segitségével szimithatjuk ki.

A TY instabilitdasi homérséklet, a T kritikus hdmérséklet és a PF kritikus
nyomds fizikai jelentésével, értelmezésével késébb fogunk foglalkozni.

A (3.3.9) egyenlet megolddsainak az analizdldsa kényelmes modszert adott
a TJ(P") instabilitdsi hdmérséklet, a 7% kritikus hdmérséklet és a P} kritikus nyo-
mds kiszdmitdsdra. (3.3.11)-nek megfelelden az instabilitdsi homérsékletet kiszad-
mithatjuk a (3.1.36) egyenlet és annak x szerinti derivdltjabol

n/2

My +ay (2)} = — —,)lr‘ j dep sin® @ sh= (o sin ¢/27) (3.3.13)

i
)

képezett egyenletrendszer megolddsaként. A kritikus hémérsékletet és a kritikus
nyomist a (3.3.12)-nek megfeleléen kiszamithatjuk a (3.1.36), (3.3.13) egyenletek-
nek és a (3.1.36) egyenlet o szerinti masodik derivaltjabdl nyert

2 n/2
M2y (@) +ap” ()} = 2 [2—1;_ ] f dip sin® ¢ ch(asin @/2t)sh=*(xsin @/2t)  (3.3.14)
0 i

egyenleteknek, mint hdarom egyenletbdl allo egyenletrendszernek a megolddsaként,

Gépi szamitdssal nyert eredményeinket a 3.2. és a 3.3. dbrdn ldthatjuk.
A 3.2. dbrdn a t,=(0,/wy;) instabilitdsi homérsékletet dbrdizoltuk, mint a A=(nD/wy)
kotési paraméter fliggvényét a P* redukdlt nyomds néhdny értéke esetén. A 3.3. dbrdan
az instabilitdsi homérsékletet a P* nyomds fliggvényében dbrizoltuk a 2 kotési
pararnéter néhdny értéke mellett. Mind a két dbrdn a kritikus hémérsékletet a szag-
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gatott vonal jelzi. A gépi szdmitdsok eredményeinek az analizise megmutatta, hogy
a gyengén kotott atomokbdl felépitett linedris ldnc esetében, amikor is 252 és
ennek megfelelSen t értéke is kicsiny, a gépi szdmitdsok eredményeiben t kis értéke
miatt nagy a bizonytalansdg, illetve a szdmitdsi hiba. Ennek kikiiszobolése céljabol
- gyengén kotott atomokbol felépitett linedris ldnc esetét kiilon is szdamitottuk,

L

T
g4 2*

3.2 dbra. A lincaris linc r, instabilitisi ho- 3.3 Ldbra. A lincaris Iz’mg o8 influltfil‘itz'\si h('\mé)r:

mérséklete pszeudoharmonikus kozelitésben, a séklete pszcmk)lmqnont_ku§ kuzelllcs?cpn i F

2 kotési paraméter fiiggvényében a P redu-  redukilt nyomds fiigavényében a A kotési para-
kalt nyomas kiillénbozo értékei mellett méter kiillonbozod értékei mellett

e e

felhaszndlva a (3.1.36), a (3.3.13) és a (3.3.14) cgyenleteknek az alacsony hémérsék-
letek (t<<1) esetére érvényes sorfejtéssel nyert alakjait:

2 2
Foy(a) = 145 [;] , (3.3.15)
2r* It
My +ay’ @} = 5= (3.3.16)
T‘Z
A2y () +op" ()} = 2n° o (3.3.17)
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amelyeket szdmitasaink szempontjabdl kedvezébb

Ao el 3.3.18
oy (o) ¢ !
T 2
| + th [’a—]
A e (3.3.19)
T 2
14 2n? [ ----- ]
P —— (3.3.20)
a’ll)//(a) ot U Lo

alakban is felirhatunk.

Konnyen beldthato, hogy P*=0 esetében a (3.3.19) és a (3.3.20) euyenleteh
ellentmonddsosak, kovetkezésképpen P*=0 esetében kritikus homerséklet nem
1étezik. T=0 esetére a (3.3.18)-(3.3.20) egyenletrendszer analitikus alakban is meg-
oldhatd, és t==0 esetében a kritikus nyomads értéke P!=0.055, ekkor » - 0266 ¢
28 =121, ahol 4, jeloli a A paraméter ért¢két =0 esetében.

A (3.3.18)--(3.3.20) egycenletrendszer numerikus  megolddsa  ahippan nvert
eredményeinket a 3.4. és 3.5. ibrin mutatjuk be.

A 3.4. dbrin a t, instabilitisi homérsékletet, mint a 4 paraméter figpvénycl
dbrdazoltuk adott P* értékek mellett. A 3.5, dbriin a 1 instabilitdsi homdérsckiel
P* redukdlt nyomadstol vald fiiggését dbrizoltuk néhiny 4 érték esetéhen. A kritikus
hémérsékletet ezeken az dbrdkon is szaggatott vonal jeldli.

ar

i

3.4. dbra. A gyengén kotott atomokbol (A~ 4, =2 1,2) felépitett lincaris

lanc 7, instabilitasi homérséklete pszeudoharmonikus kozelitésben, a

2 kotési paraméter fiiggvényében a P* redukilt nyomds kiildnbizo
értckei mellett (0~ my,)
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s 7
A=255 A=219  21=187 / <

05 ar 02 03 P"

!
1, J: 1207

3.5, dbra. A gyengén kotott atomokb6l (A~ 2, = 1,2) felépitett linearis
linc 7, instabilitdsi h6mérséklete pszeudoharmonikus kézelitésben, a
P* redukalt nyomds fiiggvényében, a 4 kotési paraméter kulonbozo ér-
' tékei mellett (0« wp,)

Megjegyezziik, hogy a 1=0,1-—-0,2 hémérsckleti tartomdnyban a sorfejtés
utjan nyert (3.3.18)--(3.3.20) egyenletekbdl szamitott értékek és a (3.1.36), (3.3.13),
(3.3.14) pontos egyenletek megolddsdbol szamitott értckek jol megegyeznek egymds-
sal. A 3.2. és 3.3. dbrdk megrajzoldsdndl az alacsony hémérsékletek esetében a
(3.3.18)—(3.3.20) egyenletekbdl nyert eredményeinket természetesen figyelembe
vettiik.

A T kritikus hémérsékletre és a P} kritikus nyomdsra aszimptotikus kifeje-
zéseket is levezethetiink a magas homusckletek hatdresetében. A magas homérsék-
letek hatdresctében a (3.1.36), (3.3.13) és (3.3.14) cgyenletrendszerben a megfeleld
sorfejtést alkalmazva az

a2'—}:6'i 1 Pl 2a2
2y T K 3.3.21)
“'"(219] Ll A]T"’ L)
o
P*
(22-"—"' 2
6 o A N o
iG ’"J’T BATE P*J‘ i
o — o — (R
3 6 3
—a®P* + *)2 (3.3.23)

egyenletrendszerre jutunk. A (3.3.21) és a (3.3.22) egyenleteket felhaszndlva az in-
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‘stabilitdsi homérsékletre a
(1]
a.?

2 __ T 2 T
6 l+5)

kifejezést nyerjiik. Az « renormalizdcids paraméter kritikus értéke a (3.3.23) egyenlet
megolddsa, amelyet

T = (3.3.24)

ol = 2[ ﬁ/l] (3.3.25)

alakban irhatunk fel. Ekkor a (3.3.21), (3.3.24) és (3.3.25) egyenletek felhaszndldsd-
val a kritikus nyomdsra és a kritikus hdmérsékletre az aldbbi aszimptotikus kifeje-
zéseket nyerjiik

0,334[1 gi [) ] } . (3.3.26)
TY = V3 P* = 0,575{1 ‘gi [,1 ] } (3.3.27)

Megjegyezziik. hogy a numerikus szdmitdsok eredményei A=2 esetében jol meg-
egyeznek a (3.3.26) ¢s (3.3.27) aszimptotikus kifejezésekkel.

Tisztaznunk kell még az instabilitisi homérséklet, a kritikus homérséklet és
a kritikus nyomis fizikai jelentését és értelmét. Mint ldttuk, az instabilitds jelensége
a kritikus nyomisndl nagyobb nyomds alkalmazidsa esetében eltlinik. A P! kritikus
nyomds értéke, mint azt a (3.3.26) formuldbdl lithatjuk, kis érték még a magas
hémérsékletek esetében is, ezért az instabilitds jelenségének a tovdbbi vizsgdlatdra
clegendének Litszik a kis nyomdsok P*-=<1 hatdresctére szoritkozni, amikor is
szamitdsaink eredményeit analitikus alakban is el&dllithatjuk.

Ha feltételezziik, hogy a linedris lincra hatd dllandd értékii nyomds kicsi:
P*<<1, akkor a frekvencia pszeudoharmonikus renormadldsi tényez6jét

o? Ef((;’ N = e"[l+g— e’} C o (3.3.28)

alakban irhatjuk fel, mint arrdl konnyen meggy6zGdhetiink, ha a (3.3.3) kifejezés-
ben a megfeleld sorfejtést elvégezzitk. A (3.3.28) kifejezésbdl az y mennyiségre az
alibbi kifejezést nyerhetjiik:

(3.3:29)

A kis nyomdsok hatdresetében a self-consistens potencidl (3.3.5), az atomok egyen-
salyi tdvolsdga (3.3.6) és a belsé energia (3.3.7) kifejezése felirhatd

@() = — De* (3.3.30)

*

1 P K oy ik By P
fie ro{l +73— % e’} (3.3.31) NE o hole: ¢ { (1—=yp)—y ~-—} (3.3.32)
-alakban.
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Mivel a (3.1.36) self-consistens egyenlet megolddsdt analitikus alakban kivdnjuk
elédllitani, a magas homérsékletek, illetve az alacsony hémérsékletck hatdreseteit
kiilon-kiilon kell vizsgdlnunk. A linedris linc rezgési frekvencidjinak pszeudo-
harmonikus renormdldsi tényezdjére nyert (3.3.28) kifejezést behelyettesitve a (3.1.37),
illetve a (3.1.38) egyenletekbe, a linedris ldnc self-consistens egyenletét a magas
hémérsékletek 0=, esetében

. .
2y —24m) [l + 1’2 -eV] = ¢, (3.3.33)

illetve az alacsony homérsékletek 0=, esetében

1)4

alakban kaptuk meg, ahol bevezettik a A, ==D/0; 1y = (5, /24D%) =1 L==nD/wy, ;
y = (72 0*/3wi,) =<1 jeloléseket.

a) A magas homérsékletek (0=m,,) escte

Mint Littuk, a magas homérsckletek hatdresetében a linedris line self-consistens
egyenlete a (3.3.33) alakban irhato fel. Ennek az cgyenletnek valos megoldidsa akkor
van, ha 0=0,. ahol 0, az clézdckben mir bevezetett instabilitdsi hémérséklet. Az
instabilitdsi hémérsékletet ¢s az chhez a homérscklethez tartozo v = p(0,) megoldist
kiszdmithatjuk. ha (3.3.11)-nek megfeleléen ¢ két viltozdra megoldjuk a (3.3.33)
egyenletbdl és annak y szerinti derivilt cgyenlet¢hdl képezett egvenletrendszert.
Elvégezve a szimitdsokat, az instabilitdsi hGmérsckletre a

D I P I o ' } j
Vet - ~Lieetid i 33135
i el""[z 2% D i
kifejezést nyerjiik. A (3.3.33) self-consistens egyenlet y megolddsdt 0--0, esetén

'

(00, - I-w[ » -«»,l--wz(l--—(uu_J (3.3.36)

alakban irhatjuk fel. Az instabilitdsi homérséklet kozelében 050, a linedris lanc
pszeudoharmonikus rezgési frekvencidjdara (3.3.28) ¢s (3.3.36) felhasznadldsaval az

of = {1 — e+ V201070 +(1 - 0/0) (3.3.37)

kifejezést kapjuk. Mint a (3.3.36) ¢s (3.3.37) kifqiczésgkl)(?l l'eithutjl!k, a s’zomszé'dos
atomok viszonylagos elmozduldsinak a négyzetes kozépérteke p €s a rzf.csr_czgcsek
frekvencidja w, komplex mennyiséggé vilnak, ha (=0, ami azt jelenti [5], I}ogy
a linedris lancnak a 0= 0, hdmérsékleti tartomdnyban stabil dllapota, 0= 0, esetében

mar nem lesz stabil dllapot.
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Az instabilitdsi homérséklet kozelében 00, a linedris ldnc atomjainak az
egyenstlyi tavolsdgat (3.3.31) és bels6 energidjdt (3.3.32) az

Te 1

1(0<0,) = §ﬁ{1+ - gL T [“"“L»J L T 0/0‘)} (3.3.38)

1 D ' V2 1 W | 1 s
NE(US(L)--——Z-J—O,‘{IA 5 224[ ]wiyz(l«()/as)m(u()/ns)}

(3.3.39)

formuldk adjik meg, amelyekbol leolvashatjuk, hogy ezek a mennyiségek végesek
maradnak, ha 0 —~0,. Ezen mennyiségek hémérséklet szerinti derivdltjai azonban,
a linedris hétdaguldsi egyiitthato

. 3.3.40
aD y2(1-0/6,) ( ;

¢s az allandd nyomidson mért fajho

Da
C, = E+-— P*L —¥ e 3.3.41
[l)() [ 6 ]] P*=const { V - 0/ } ( )

a végtelenhez tart, ha 0-0,.
Erdemes felfigyelniink arra, hogy a szomszédos atomok wszonylagoe elmoz-
duldsdnak a négyzetes kozépértéke az instabilitdsi hdmérsékleten is kis értéki

Vit _ V@ _

st S SRS St (3 =6 3

I al0) 3 0,13 gar0 6). (3.3.42)
' ary + =
2

Az << D homéersékleti tartomédnyban y-=1, és a (3.3.33) self-consistens

egyenlet megold:siit
&t 8. Lok [ a) »p* :
o~ B e i s i o 3
J D{’FD}M 02 HD 3 (3.3.43)

alakban irhatjuk fel. E megoldds felhaszndldsdval a linedris ldnc o, renormdlt rez-
gési frekvencidjara, / hosszira, op linedris hotdguldsi egylitthatdjdra, VE belso
!

dllanddé nyomidson mért fajhdjére az

4 » 1 1 P* :
0} = (,).:k{1+P~ 0[1+ 0+ “’“%-f«]}, (3.3.44)

energidjdra ¢és ¢,

EER E i A AT e
£ ) L L og, 0 11,
£ ’0{‘ ~“3%*4D [' e tp il i
Koty I S | 2
ik, 8.1 o I 1
b /40{'”1) YRR TR @idn)
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1,.__0D 101wy P 0
NE= 2+0{1+4 Y —02'——4—~[1+2—]}, (3.3.47)
L wf, 10
Co =& {‘ 24 E;;“"z'L' top +P*)} (3.3.48)

kifejezéscket vezethetjiik le. Megjegyezziik, hogy a relativ elmozdulasok négyzetes
kozépértékére (3.3.43), a linedris hotdguldsi egyiitthatéra (3.3.46) nyert kifejezések
megegyeznek a [143] dolgozatban ezekre a mennyiségekre kapott perturbdcids sor-
fejtések elsd tagjaival, mig a ¢, fajhd (3.3.48) kifejezésében szerepld magasabb rendii
jdrulékos tagok egyiitthatoi mdsok, mint az idézett dolgozatban, amit az magyardz,
hogy a belsé energia kifejezésében a pszeudoharmonikus kozelités nem veszi figye-
lembe az anharmonicitds kobos tagjdbdl eredd, a perturbdcidszamitds mdsodik
kozelitésében fellépd jdarulékos tagokat.

Konnyen elddllithatd a kritikus homérséklet és a kritikus nyomds kifejezése is
a P*<<1 feltétel mellett. Kordbban ldttuk azonban, hogy e mennyiségcket fel tudjuk
analitikus alakban irni a P* <1 kozelités felhaszndlisa nélkiil is.

Az elvégzett numerikus szimitdsok eredményei és a fentebb levezetett aszimpto-
tikus formuldk jol megegyeznek egymdssal P*-<1 esetében.

b) Az alacsony hédmérsékletek (0-=wm,) escte

Mint ldttuk, a linedris linc self-consistens egyenlete az alacsony hémérsékletek
hatdresetében a (3.3.34) egyenlet alakjiban irhato fel. Ennck az egyenletnek valos
megolddsa akkor van, ha A=/, és ha 0::0,. ahol 0, az ¢l6z6ekben mdr bevezetett
instabilitdsi homérséklet és A, az atomok dimenzio nélkiili kotési paraméterének
azon értéke, amelynek esetében az instabilitdsi homérséklet zérussal vzilik'cg'ycnl(ivé.
Vagyis A<, esetében a kristdlynak a 7=0°K homérsékleten sincs stabil dllapota.
A 0, és 1, mennyiségeket a (3.3.34) egyenlet és annak derivilt egyenlete, mint egyen-
letrendszer megolddsdbol hatdrozhatjuk meg:

0 = ;*;l/*é(i-—}-nk Ay = P {I (2] P*¢. ( )
A (3.3.34) egyenlet megoldisit 0 < 0, esctében
4 4 T T W.M:— 8
y(050) = 2{1 FS P =S - d) =] A=) (- 048) [l - (A~zn)]+
Fit G- A= 02/03)1 (3.3.50)
e

alakban irhatjuk fel. A fentiekbdl kovetkezik, hogy ha }.%Ao; alfqu lél'ezilk olyan
pozitiv instabilitdsi hémérséklet 0, 2o(A = A2 >0, amely hgmgrsgkletgrtgk alatt
a (3.3.34) self-consistens egyenlet gyokei valdsak, de amely homérsékletérték felett
a gyokok komplex mennyiségek. Ha azonban A-/4,, akkor a (3.3.34) egyenlet

gyokei minden hémérsékleten komplex mennyiségek, és igy a lfn'eziri’s leincnal.( pgylz
altaldban nincs stabil dllapota. Ldthatjuk tehdt, hogyha a linedris ldnc atomjaina
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\ g w D ; g e .
nullponti energidja elég nagy, »2—‘1':—‘ =5 akkor a ldncnak nincs stabil dllapota még

a T=0°K hémérsékleten sem. _
Az instabilitdsi hOmérséklet kozelében 0 <0, a fizikai mennyiségekre az aldbbi
formuldkat vezethetjiik le:

2
Woy

of = [-g-] {1 = p*+§-(a-ao)+% V=i i —9“/03)}, (335

3 7e?
l = -2— ro{l +—2“7' (l ).o) V V(A A'O)(] e 92/02)} ) (3‘3'52)
koL  kry 0 1202

PO gl i B AR .. AN S8 3.3.53
FTTLOo0~ 6 ol V(A—A) (1 —6%62)’ ; ;

]lvE - -?+5’% {0.8— 1,25P* +-0,6(4 — Ag) — 0,6 (A -~ Ag)*/2(1 — 0"/02)"2
‘ —0,3(2— 29 (1 —02/02)}, (3.3.54)

2r 30 1/ A=k

o=k T a7l e } B

Megjegyezziik, hogy az alacsony hémérsékletek hatdresetében, éppen ugy, mint
a magas homérsékletek hatdresetében, a linedris linc hossza és belsd energidja véges
marad, ha 0 —~0,, mig ezen mennyiségek derivaltjai, a linedris hotdguldsi egyiitthato
(3.3.53) és az dllandd térfogaton mért fajhé (3.3.55) a végtelenhez tartanak, ha 0 —0,.

Erdemes tovibbd megjegyezni, hogy a szomszédos atomok relativ elmozduldsd-
nak a négyzetes kozépértéke az alacsony hémérsékletek hatdresetében is kis értékd
marad az instabilitdsi hdmérsékleten is

et _vy@) _ ¥2
L al(@)  are+3

Ha wy, <D és A>>1, akkor y <1 és a (3.3.34) self-consistens egyenlet megolddsat

1 | 2 y o 2
ot _[{l+-2~l-+y[l+-z] - [‘ﬂ]} (3.3.57)

alakban irhatjuk fel. E megoldds felhaszndldsdval a fizikai mennyiségekre az aldbbi
kifejezéseket nyerhetjiik :

~ 0,13  (ary=6). . (3.3.56)

* |
o Pg woL[ oo, .m0 [ 2w0L] 13 ”
’—’0{“%%5 g e e e | M e

R kro 0 n {l+2w0L], (3360)

PR D nD
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1 D wy, 1wy, n%0? Wor,
il P . 1) LT | WL Bor
N 2 i m {] 4 D * 3wi,, oS nD )}’ [3.81)
_p2r 0 5 Do
Cy= ko {|+2;~D. . (3.3.62)

Megjegyezziik, hogy a (3.3.58)—(3.3.62) kifejezések a gyengén anharmonikus
linedris ldnc tulajdonsdgait jellemzik az alacsony h&émérsékletek hatdresetében.
A perturbidciészimitds szokdsos modszereit alkalmazva ez esetben ezeket a kifeje-
zéseket kell megkapnunk.

Megjegyezziik tovdbbd, hogy a kordbban Osszefoglalt numerikus szdmitdsok
eredményei ¢s a fentiekben levezetett aszimptotikus formuldk az alacsony hémérsék-
letek hatdresctében is jo megegyezést mutatnak, ha P*<<l.

*

Kitiizott célunknak megfeleléen a pszeudoharmonikus kozelitésben részletesen
tdrgyaltuk az anharmonikus linedris ldincot, mint egy leegyszerfisitett, konnyen
szdmolhato modellt. A linedris lincban csak a kézvetleniil szomszédos atomok
pdrkolesonhatdsdt vettiik figyelembe, és az atomok kdzétti kolesénhatdst egy modell-
potencidl, a Morse-potencidl segitségével irtuk le. Az anharmonikus kristdlyok dol-
gozatunk 2: fejezetében kidolgozott self-consistens elmcletének alkalmazdsa Ichetdvé
tette, hogy a pszeudoharmonikus kozelitésben széles homérsékleti ¢s nyomdshatdrok
kozott vizsgdljuk a linedris ldnc tulajdonsdgait.

Mint ldttuk, a statisztikus mechanika Green-fliggvényes modszerének felhasz-
ndldsdval levezethetjiik a linedris linc (3.1.36) self-consistens egyenletét, amely egyen-
let m~golddsdnak felhaszndldsdval adott paraméterértéckek mellett — A4 kotési
dlland6, T hémérséklet és P nyomas. illetve L hosszusdg - szdmos fizikai mennyi-
séget kiszamithatunk. Dolgozatunkban példaképpen kiszdmitottuk a linedris lanc
rezgési frekvencidjdt, a szomszédos atomok viszonylagos elmozdulisinak négyzetes
kozépértékét, a rendszer belsd energidjdt, fajhéjét. a linedris ldnc hosszdt és linedris
hétaguldsi egyiitthatdjdt, mint a hdmérséklet és a nyomds fiiggvényét dllandé nyomds
esetében, illetve a ldnc végein fellépé nyomdst a homérsékletnek és a ldnc hosszu-
sdgdnak fiiggvényében, ha a linedris linc hossza rogzitett. Ldttuk, hogy a numerikus
szdmitdsok eredményei jol megegyeznek a kis nyomdsok hatdresetében analitikus
alakban nyert eredményeinkkel. JO egyezést mutatnak eredményeink a megfeleld
- hatdresetekben a perturbdcidszamitds szokdsos modszereivel nyert eredményekkel
is [8], [24], [140], [143]. :

Tekintsiik 4t réviden, hogy a kidolgozott self-consistens elmélet alkalmazdsa
a linedris linc esetében milyen fizikai kovetelményekre vezet.

Mint ldttuk, a linedris ldnc (3.1.36) self-consistens cgyenletének dltaldban t('ib})
valés megolddsa van. Mint , fizikai” megolddst azt a ‘n1cgolglfi§t vilasztottuk .k'l,
amely dtmegy a harmonikus feladat megolddsdba, ha a pf)lcnc_lel!ls energia sorfejt’e-
sénck az anharmonikus tagjai a zérushoz tartanak. /_\z igy .l_uvalasztott me’gold_as,
v, leirja a linedris ldncot egy stabil, S, zillapotba!l. Mcgjcg,}-'cz’zuI'g hogy eredmeny?mk
szerint az S, stabil dllapot nem 1ép fel még a =0 °K hdmérsckleten sem, egyrészt,
ha a linc atomjai tulsdgosan gyengén kotottek (/152(',). ebben.az eset’be'n az atomo’l;
nullponti energidja elég nagy ahhoz, hogy a st'abﬂ a"llapol lflalakula,sat megakgda-
lyozza; mdsrészt, ha a ldncra elegendden nagy huzoc’:ro (negz}}lv nyomds) hat, amikor
szemléletiinknek is megfeleléen a linedris ldnc ,.szétszakad™.
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Ldttuk azonban, hogy az S, stabil dllapot, ha a rendszerre hatd nyomds nem
tulsdgosan nagy (P < P.), csak egy meghatdrozott hémérsékletig, a T,(P) instabilitdsi
hémérsékletig 1étezik. A T(P) instabilitdsi hémérsékletnél a (3.1.36) self-consistens
egyenlet két valds gycke: az S, stabil dllapotot leird y; megoldas és az S, in-
stabil allapotot leird p, megoldds egybeesik, majd T=T,(P) esetében e két gydk
egy komplex gyokpdrrd vdlik. Egy egyszeri modszer segitségével konnyen meg
tudjuk hatdrozni numerikusan (ldsd 3.2. és 3.3. dbra), illetve P*<1 esetében
analitikus alakban is (3.3.35), (3.3.49) az instabilitisi homérsékletet. Eredményeink
alapjin néhdny megjegyzést kivanunk tenni az instabilitasi hémérséklet fizikai
jelentését illetéen. JOl ismert tény az, hogy jollehet a linedris linc atomjainak az
egyensulyi helyzettél valé dtlagos elmozduldsa nagy: V(ud)/l~VN=1,az ato-
mok relativ dtlagos elmozduldsa, mint ldittuk, mégis kicsi: [((w,—u,_)*)] /=<]1.
Ez a tény megmutatja, hogy a linedris lancban Iétezik a kozéli rend, és ebben az érte-
lemben « linedris lincot Ggy tekinthetjiik, mint az atomok kétott rendszerét, amely-
ben a kollektiv gerjesztések, a fononok terjedhetnek [7]. A hémérséklet novekedésé-
vel a fononok szdima is novekszik, vagyis novekszik a szomszédos atomok viszony-
lagos elmozdulisdnak az amplituddja. Az a tény, hogy T=T,(P) esetében a (3.1.36)
self-consistens egyenletnek az S, stabil dllapotnak megfelelé y, megolddsa — az
¥, megoldissal egytitt -— egy komplex megolddspdrrd vdlik, arra vezet, hogy a rez-
gések frekvencidja ugyancsak komplex mennyiség lesz, és ennck kovetkeztében az
atomok relativ elmozduldsa a ¢ id6 fliggvényében végtelenné valik : [{(u, — u, - )*)]'/2~
~e'(y=0). Tehdt a lincdris lanc, mint az atomoknak a kolcsonhatdsi potencidl
vonzo része dltal Iétrehozott kotott dllapota, kis nyomdsok esetében (P<P.) a T(P)
instabilitdsi homérsékleten instabilld vdlik a kollektiv gerjesztések — a self-consistens
fononok terjedése vonatkozdsdban, E

Mint littuk, ha 7--T(P), a linedris linc hossza (3.3.38), (3.3.52) és belsé
energidja (3.3.39), (3.3.54) véges értékhez tart, mig e mennyiségek homérséklet
szerinti derividltjai, a linedris hétdaguldci egyiitthaté (3.3.40), (3.3.53) és a fajhd
(3.3.41), (3.3.55) a végtelenhez tartanak. Megjegyzésre érdemes az az eredményiink is,
hogy a szomszédos atomok viszonylagos elmozduldsdnak négyzetes kozépértéke
az instabilitisi hémérsékleten is (7=T,(P)) lényegesen kisebb, mint az atomok
egyensulyi tdvolsiga az adott hémérsékleten (3.3.42), (3.3.56).

Mint a 3.1. dbrabol Lithatjuk, P =0 esetében fellép egy mdsik, S; stabil dllapot
is, amelyet az y, megoldds jellemez. Megjegyezziik azonban, hogy az dltalunk
hasznalt egyfiziso modell ese'¢ben ez az dllapot is a linedris ldncnak egy kotott dlla-
pota, amelyben azonban a szomszédos atomok viszonylagos elmozduldsdnak négy-
zetes kozépértéke lényegesen nagyobb, mint az S, dllapotban. P-=<0 esetében md-
sodik stabil dllapot nem Iép fel, ebben az esetben, ha 7 = T(P), a linedris ldnc
(3.1.36) self-consistens egyenletének csak komplex megolddsai vannak.

A fentieket ugy értelmezhetjiik, hogy a T=T(P) homérsékletnél egy elsorendii
fdzisatalakulds zajlik le, amikor is a linedris lanc egy S, stabil dllapotbol dtmegy
egy S, stabil dllapotba, ha 0<P<P,.

A P, kritikus nyomads fellépte a linedris ldnc rezgési instabilitdsi tartomanydnak
végét jelenti: a rdcsrezgések ez esetben mdr nem tudjdk a linedris ldncot, mint az
atomok kotott dllapotdt lerombolni, amelyet €z esetben a nyomds, mint kilsé tér
stabilizdl, limitdlva az atomok rezgési amplitadait.

A rogzitett végli linedris linc esetében az instabititds jelensége nem Iép fel,
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ebben az esetben a linedris lanc (3.1.36) self-consistens egyenletének minden ha-
mérséklet- €s nyomdsérték mellett van- valés megolddsa. A fent elmondottak alap-
jdn érthetd ez az eredménylink is. A linedris ldnc végein ez esetben fellépé nyomds
a (3.2.7), illetve a (3.2.13) formuldknak megfeleléen a homérséklettel gyorsan né,
és T'~T; esetében P=P_, ¢és igy a linedris rdcs hosszianak rogzitéséhez sziikséges
kiilsé nyomds mar képes a fentiek szerint a linedris ldncot stabilizdlni.

A fentiekben roviden osszefoglaltuk a linedris ldnc elméletét a pszeudoharmo-
nikus kozelitésben és kifejtettiik, hogy eredményeink milyen fizikai képre vezetnek.
A pszeudoharmonikus kozelités azonban nem veszi figyelembe a fononok csilla-
poddsdra vezetd rugalmatlan szordsi folyamatokat. A tovdbbiakban a hiarom-fonon
rugalmatlan szordsi folyamatokat figyelembe vevs effektiv kobds anharmonikus
kozelitésben fogjuk vizsgdlni az anharmonikus linedris linc tulajdonsdgait, és meg-
nézziik, hogy a fononok véges ¢élettartamdnak a figvelembevétele mennyiben be-
folyasolja eddigi eredményeinket.

B.

Az anharmonikus linedris lanc elmélete
v az effektiv kobos anharmonikus kozelitésben

3.4. A self-consistens egyenletrendszer

Alkalmazzuk a (3.1.1) Hamilton-operdtorral leirt linedris rdcsra dolgozatunk
2.5. pontjiban kifejtett self-consistens elméletet. Ekkor a (2.5.1) egy-fonon Green-
fiiggvényre a (2.5.24) formuldnak megfelelden a

. 2,

Gu(@) = (A Do = G5y 0,y E3) s
kifejezést nyerjiik, ahol a, a linedris linc (3.1.20) képlettel megadott pszeudoharmo-
nikus rezgési frekvencidja. > '

A (2.5.1) egy-fonon Green-fiiggvény IT,(¢,) tomegoperatordt a 'renq_rmalt
k&bos anharmonikus kélcsénhatds elsd rendjében fogjuk kiszdmitani, vagyis a tomeg-
operdtor kifejezésében a betdltési szdimokat és a rezgési frckvencilaikat a pszeudo-
harmonikus kézelitésben vessziik szdmitdsba. Ekkor a tomegoperatort a

_ 1 g0 (np+ny + D) (@ +0p)
I (€)) ~ Iy () = 8N F?ﬁ,_ﬁ ,%' LR (0),,+(D,,')2

(np ‘tﬁe)..(_‘_”_n:&:)_] Ap gk (3.4.2)
T ot — (0, wp) SR pedLP i 1] :

kifejezést adja meg, ahol n, = [exp (w,/0)—1]7" A i a
JAz f((J,JI) pszeudoharnQ’onikus és ra ¢(0, 1) effektiv kobos anharmonikus erd-
dllandot self-consistens modon hatdrozzuk meg:

] ~ M
fon = ; ¢ g0, = 56", (3.4.3)
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ahol @(/) a (3.1.22) képlettel megadott self-consistens potencidl. A szomszédos
atomok viszonylagos elmozduldsinak a négyzetes kozépértékét (2.5.26)-nak meg-
feleléen a (2.5.1) egy-fonon Green-fiiggvény segitségével fejezhetjiik ki:

20 = ((Uy—tty_p)?) = b f do coth (/20) [~ Tm G, (e + i8))].

(3.4.4)

2Nf(0 N4

Az ¢, renormdlt fonon frekvencidkat és a fononok I'y félértékszélességét a
(2.5.27) és (2.5.28) formuldk adjik meg, amelyeket itt wjra kifrunk:

€x = o+ Re I, (€)). : (3.4.5)
Iy = —Im [T (€ + i0). ' (3.4.6)

A linedris ldnc dllapotegyenlete, amely Osszefiiggést dllapit meg a linedris ldnc
egyenstlyi paraméterei kozott, a (3.1.26) egyenlet alakjaban irhatd fel.

A linedris ldnc F szabadenergidjdt és E belsd energidjat a (2.5.31), (2.5.33),
(2.5.36), (3.1.28) kifejezések figyelembevételével

=0 2 2sinh (w‘/20)}+ {3 () =10, NP1} + F5(0), (3.4.7)

; N ——
E = (H) = S {3 () +10, D} +5F,0) (3.4.8)
alakban irhatjuk fel, ahol

oo

Ey0) = =%kz ‘j!n“ i dm(ew/"—l)-l“’ ~ Ok [ imG(w+i0)] (3.49)

az effektiv kobos anharmonicitds jdaruléka elsé rendben a szabadenergia kifejezéséhez.

A linedris ldnc tulajdonsdgait meghatdrozé self-consistens egyenletrendszer
megolddsdhoz meg kell adnunk az atomok kozoétti kolesonhatds potencidljdt, ame-
lyet most éppen (gy, mint a pszeudoharmonikus kozelités szdmitdsa esetében,
a (3.1.29) Morse-potencidlnak védlasztunk meg az ar,=6 paraméter-megvdlasztdssal.

A (3.4.4) egyenletben szerepld  szerinti integrdl a véges fononélettartam
esetén nem szdimithato ki olyan egyszerfien, mint ahogy az a pszeudoharmonikus
kozelités esetében kiszdmithato volt, és kiszamitdsa gépi szamitdst igényel. A (3.4.4)
egyenletre azonban fel tudunk irni analitikus kifejezést, ha az alacsony, illetve a ma-
gas homérsékletek hatdreseteit kiilon-kiilon szdmitjuk. Ekkor az osszegezést a [24]
dolgozatban adott médon elvégezve, a linedris ldnc (3.4.4) self-consistens egyenletét,
a (3.4.5) renormalt fonon frekvencidkat és a (3.4.6) fonon-félértékszélességeket
a magas, illetve az alacsony homérsékletek hatdresetében az aldbbi alakban irhat-
juk fel:
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a) a magas hémérsékletek esete O0>>w, .

' 2,3
2 fi® = 0[1 +§lzﬁ‘gj—°£ , (3.4.10)
2
€} = wﬁkfiof—’ﬂ {1 —B%E—g:—%} = whal0,1), . (3.4.11),
. _ 0 80,0
I'(€w) = Ti(wn) = 0 16770, 1) o [l +3(n—kDI(n+kl)),  (3.4.12).

ahol w; a maximdlis pszeudoharmonikus rezgési frekvencia.
b) az alacsony hoémérsékletek esete 0<w,.

9 2
@ it = 22k l 1+ (_._Q,__h } : (3.4.13)

Uy W,

01 20,) w n? 0°
EE = w(zlkf(./‘ ) 1 —_— ng“((o, 1)) "*7‘["“ [l +-—3‘“ a—)‘{]] = U)gk ag(o. I). (3.4.14)
Mint a (3.4.11) és (3.4.14) kifejezésekbdl lithatjuk, a frekvencia renormdldsa o,(0, /)
(i=1, 2) az adott kozelitésben csupdn az erddllandd renormdldsdra vezet, és a re-
normdlds k-tdl nem fiigg.

A tovdbbiakban a magas homérsékletek és az alacsony hdomérsékletek esetét
kiilén fogjuk vizsgdlni. Eppen gy, mint a pszeudoharmonikus kozelités tdrgyaldsa-
kor, el@szor a rogzitett hosszusdgh linedris linc esetét fogjuk vizsgdlni, és azutdn
tanulmédnyozzuk azt az esetet, amikor a linedris lincra dllandé nyomads hat,

3.5. A rogzitett hosszusdgi linedris lanc

Vizsgdljuk meg el6szor azt az esetet, mikor a linedris ldnc hossza rogzitett,
L=const. Rogzitsiik a ldnc hossz:it példdul tgy, hogy /=r, legyen. Ilyen megvdlasztds
esetén a self-consistens potencidlt a (3.2.1), a linedris ldnc dllapotegyenletét a (3.2.2),
a pszeudoharmonikus frekvencia renormdldsi tényezdit a (3.2.3) kifejezések adjak
meg, mig az effektiv kobos erddllanddra a

g(0,1) = § /2 {46312 — 1) (3.5.1)

kifejezést nyerjiik, ahol g=(1/2) ¢”(ry) = —3Da®

a) A magas homérsékletek esete (0>wy)

A (3.2.3) és (3.5.1) kifejezéseket (3.4.11) figyelembevételével behelyettes_itye
a (3.4.10) egyenletbe, a linedris linc self-consistens egyenletét az effektiv kobos

kozelitésben a magas hdmérsékletek hatdresetében

i pibehyae g Sl iy L AT
A1 (y—Arn) (2€* —€77) l"ﬂ;e Q= ewyi| = :5.2)
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alakban firhatjuk fel, ahol A, =0/D és n=(w§./24D* < 1. Kdénnyen beldthatd, hogy
a (3.5.2) self-consistens egyenletnek minden hémérséklet mellett van valds meg-
olddsa az y=0 viltozéra, vagyis ugyanaz a helyzet dll fenn, mint a pszeudoharmo-
nikus kozelités (3.2.4) self-consistens egyenlete esetében. A perturbdcidszdmitds
szokdsos modszereivel nyert eredményeknek az az eset felel meg. amikor 0D,
de ekkor y<1, és a megolddst

0 0 1 wi 70}
s
y= b+D+2402b 20] (3.5.3)

alakban irhatjuk fel. A (3.5.3) megoldds felhasznéldsdval a (3.4.11) renormdlt fonon
frekvencidra, a fononok (3.4.12) félértékszélességre és a (3.4.8) belso energidra az

0 131 0]
EE = (u(z,k {| ~'l—)— [l —"*’8"" b_]} ’ (354)
r, 90 130 _
1 D I wi,] 10
iz s T wl o 3
L E 2+4Hd4m) 55 (3.5.6)

kifejezéseket nyerjiik, amelyek és a fajhé ¢, =(k/N)AE/D0) kifejezése megegyezik
a perturbdcios sorfejtés alacsonyabb rendii tagjaival [140], [24]. (Megjegyezziik,
hogy az idézett dolgozatokban a kovetkezd paramétereket haszndltik: y=f=Da?;
0y*=9/D; ¢/y*=1T/D.)

A linedris linc végein fellépé nyomdsra a (3.2.2) és a (3.5.3) kifejezések fel-

haszndldsdval a
0 90 1 wfy 0}
Y kel 3.5.7
90%* 24mb D et

kifejezést vezettiik le.

b) Az alacsony hdmérsékletek esete (0<wmy)

A (3.2.3) és a (3.5.1) kifejezéseket (3.4.14) figyelembevételével behelyettesitve
a (3.4.13) egyenletbe, a linedris ldnc self-consistens egyenletét az alacsony hémér-
sékletek hatdresetében az effektiv kobds anharmonikus kozelitésben

4—e-¥2)® i :
A2y (2e™ ~e%) [1 g '((ji_eTy/E)s—/z [1 -+ 2"_7::;,:75]] =

1
= 142y {(2e2”—e"’2) [l —ﬁe m}ﬁ

alakban irhatjuk fel, ahol A = nD/w,, és y=(n%0%/3w};)<1. Ugyaniigy, mint a ma-
gas homérsékletek hatdresetében és a pszeudoharmonikus kozelitésben a megfeleld
cgyenleteknek, a (3.5.8) self-consistens egyenletnek is*minden hémérsékleten van
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az p=0 viltozéra valés megolddsa. A perturbdcidszamitds szokdsos modszereivel
nyert eredményeknek az az esct felel meg. amikor 2=-1, akkor y-=1 és a (3.5.8)
self-consistens egyenlet megolddsiit

. {H ! [l 2 '
r= gttt (3.5.9)

alakban irhatjuk fel. A (3.5.9) megoldis felhasznadldsival a (3.4.14) renormdlt rezgési
frekvencidra ¢s a (3.4.8) belsod energidra az

., ) | 45 1 8
€} = (.;.;k{l - [1 iy )~4~}'{| /]“ (3.5.10)
1 . D Wy, | |
NI, = P»--n~~l|-{~2.|7/_. !~}[|<-»—O.38 /]} (3.5461)

kifejczésckgt nyerjiik, amelyek ¢s az dllando térfogaton mért fajhd kifejezése meg-
egyeznek a [140] dolgozatban nyert perturbicios sorfejtés alacsonyabb rendii tag-
jaival.

A linedris lanc végein fellépd nyomasra a (3.2.2) ¢s a (3.5.9) kifejezések fel-

haszndldsdval a
| 71 g 4
¢ i € - -+ 2 5 2 5
P )2[144”,[“2;_” (3.5.12)

kifejezést vezettiik le, amellyel kapesolatban érdemes megjegyezniink, hogy a ldnc
végein fellépd nyomds a nullponti rezgések kovetkeztében a zérustol kiilonbozik
T=0°K hémérsckleten is.

3.6. Az anharmonikus linedris ldnc dllands nyomdas esetében

Vizsgiljuk most azt az esctet, mikor a linedris kincra dllando P==const. nyomds
hat. Ekkor a self-consistens potenciidlt a (3.3.5), a linc hosszdt a (3.3.6). a pszeudo-
harmonikus frekvencia renormildsi tényezéit a (3.3.3), a szomszédos atomok re-

lativ elmozduldsdnak négyzetes kozépérickét a (3.3.4) kifejezések adjak meg. mig
az effektiv kobos erddllandora a

a(0,1) = ¢ {a‘“’ I() } (3.6.1)

kifejezést vezethetjiik le, amelyet kis nyomisok P’ -1 esetén

.
g(0.1) = ge {I 4o P‘} (3.6.2)

alakban is felirhatunk.
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a) A magas homérsékletek esete (0>wm;)

% A magas hdmérsékletek hatdresetében felhaszndlva a (3.4.11) kifejezést a li-
nedris linc (3.4.10) self-consistens egyenletét kozelitdleg felirhatjuk

o s e n 8ONT 1 [an )
alakban. Ha az erdsen kotott atomokbol felépitett linedris linc vizsgalatdra szo-
ritkozunk, amikor is A>-1, a (3.3.3) és a (3.5.1) kifejezések felhasznadldsdval a (3.6.3)
egyenletet dtirhatjuk

p* g ) p*
[] —[37" i B])'] e’ — -7):; [l - (67;, — B]y] =0 (3.6.4)

alakba, ahol B = 0.5{2+[1 4-(2P*/3)e*] )2

A (3.6.4) self-consistens egyenletet numerikus mddszerrel, gépi szamitdssal
oldottuk meg, ¢s annak alapjin tanulmdnyoztuk az egyenlet és annak megoldisa
tulajdonsdgait. Foglaljuk roviden 6ssze eredményeinket. A 7 instabilitisi ho-
mérsékletet, mint a P* redukdlt nyomds fliggvényét, a 3.6. dbrin mutatjuk be.
Ha P* = P} = 1,5, a linedris lincnak csak egy stabil dllapota van, amely a 7" = T}(P")
homérsékleti tartomdnyban Iétezik, ha viszont T*=T}(P*), a linciris lincnak
stabil dllapota nincs. A Py = P'- P! nyomdstartomdnyban, ha 7"=THXP"),
a linedris lincnak van egy midsodik stabil dllapota is, amelyben azonban a szomszédos
atomok relativ elmozdulisinak a négyzetes kozépértéke Iényegesen nagyobb, mint
a T*=THP*) homérsékleti tartomidnyban Iétezé S, elsd stabil dllapotban. A P!
kritikus nyomdst az S, elsé stabil dllapot rezgési instabilitisinak a megsziinte
jellemzi. A magas homérsékletek hatdresetében a P} kritikus nyomisra és a T.f
kritikus homérsékletre a PF ~2.5 és a T =-0,37 értékeket nyertiik. Osszehasonlitva
ro a kritikus paramétercknek a fononok
csillapodidsa figyelembevételével kapott
. ¢értékeit azokkal az értékekkel, ame-
lyeket ¢ mennyiségekre a pszeudohar-
monikus kozelitésben nyertiink (3.3.20),
(3.3.27), ldthatjuk, hogy a csillapodds
figyelembevételével a kritikus hémér-
séklet értcke csokkent, mig a kritikus

nyomas ¢rtéke lényegesen megndtt,
Ha azonban a nyomds P*= Py,
akkor a T;(P*) homérsékletnél a li-
nedris line minden stabil dllapota eltii-
nik. Ezt a homérsékletet. mint a nyo-
mas fiiggvényét a szaggatott vonal jeloli
a 3.6. dbrin. A szdmitisok megmutat-
Wi 2 FTTTTTYTTPY tdk, hogy a T =T} (PY), P* = Pf tarto-
3.6. dbra. Alincaris linc T3 redukalt instabilitdsi "3““yh‘”},‘l.(l(,"n ht]f—conSlvste't?i(.)g){'CIl-
homérséklete a P* redukalt nyomds fiiggvényében letnek csak komplex m.Cg”'d“s‘" Vel
0wy A 27 6,8) nak. A pszeudoharmonikus kozelités-
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ben, mint az konnyen beldthats, a Tf(P*) gorbét a P*=0 egyenes irja le.
Megjegyezziik, hogyha T*—T;f(P*), a mdsodik stabil dllupotot leiré megoldis
Yo

Hasonléan, mint a pszeudoharmonikus kozelitésben, ha feltételezziik, hogy
a linedris ldncra hatd nyomds kicsiny: P*<l, szdmitdsainkat analitikusan is elvé-
gezhetjiik, és eredményeinket analitikus alakban is felirhatjuk.

A (3.4.11), (3.3.28) és (3.6.2) kifejezések felhaszndldsdval a magas hdmérsék-
letek hatdresetében a linedris linc (3.4.10) self-consistens egyenletét a

9 Pt 2 )
Ly—=Ap |l ——e'+ - -e’] 1+ o | = ‘
1() 11)[ 2116’ + 5 € [H P e” e (3.6.5)
alakban irhatjuk fel, ahol A, =D/0; n=(w3. [24D*)=]. A (3.6.5) egyenletnek valos
megolddsa 0=0, esetében van, ahol 0, az instabilitdsi hdmérséklet, amelyet a mar
tobbszor alkalmazott modszer szerint hatdrozhatunk meg:

D
g, = 00 (1+0,95P" - 10n). (3.6.6)
A 0, insatabilitdsi homérséklet kornyezetében a (3.6.5) self-consistens egyenlet
megoldadsat.
P(0<0,) = 0,37+025P* + 100 0,7 §'1 - 0/0, (3.6.7)

alakban irhatjuk fel, a rezgési frekvencidra pedig az

. O ; » . -
€d = (14020 — 107 + L8V T 0/0,+2.3(1 - 0/0,)] (3.6.8)
kifejezést nyertiik. Ldthatjuk. hogy mindkét mennyiség komplex mennyiséggé
vilik, ha 0=>0,. ami a rendszer instabilitdsdt jelenti. Mint kordbban littuk, a pszeudo-
harmonikus kézelités ugyanerre a kovetkeztetésre vezet. Az instabilitdsi hdmérséklet
kdrnyezetében a fononok csillapodisidt a

ﬂl ) Q n 1/2 .
’* .9.?0.‘-[;-_; D"yl ~ 027 (kI =n) (3.6.9)

kifejezéssel adhatjuk meg, ahol €, =€ (k/=n). i ol s
A linedris linc hossza, amelyet a (3.3.31) ¢és a (3.6.7) kifejezcsck sepitségével
szamithatunk ki. és a (3.4.8) belsd energia, amelyet az

N 2148
kifejezéssel adunk meg az instabilitdsi hémérscklet kozelében, végesek maradnak,
ha 0--0,. A linedris hétdguldsi egyiitthato

!--E:-"""12)"+-(.’s[l.6[l""l, ]* @by 4y 1070, - 0.8(1--0/0)] (3.6.10)

BBl k8 3 (3.6.11)

ML 00 T 1 2aD g1 — g0,
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¢és az dllandd nyomdson mért fajhd
. k [ 0
: 20
a végtelenhez tartanak, ha 0 -0,.
Abban a hémérsékleti tartomdnyban, amelyre a w, <=0« D egyenlotlenséy
all fenn, y<<1 és a (3.0.5) self-consistens egyenlet megolddsit

of 1o 1w 0] P
ol I T N [ [ 3.6.13)
) 1)[" 2yt e 'p) 2 (3.6.19)

alakban irhatjuk fel. A (3.6.13) megoldas felhasznalasdval a renormadlt frekvencidra,
a csillapoddsra €s a belsé encrgidra az

0.9
s E'{‘ PL == 0,8k 1 "":;:.j‘;::';:: 3,6 I 2
St R UTE T

4
L

P 0N 0 | w 3
a Qg o BN L il Al * 5 1)
E* = (l.)m‘ [' } 2 n [ 2 +SD+ 24 02 2 P ]] 5 (3( 14)
rn 90 13 , 130 10 c,;;i,]
' 8[)[' wPtaptup e (el <m) (:8:45)
SO 0 1 wi P‘[ 26 0 ,
g B=y "”"[”D“"zzz o 1 ‘l—!- i (3.6.16)

formulikat nyerjik. Megjegyezziik, hogy 0=(, esetében a (3.6.14)—(3.6.16) for-

muldk kozelitdleg ugyanazokra a szdmértékekre vezetnek, mint amiket a 00,

feltétel felhaszndldsdval levezetett (3.6.8)-—(3.6.10) formulik felhuszndldsdval ez
esetben kapunk.

Megjegyezzitk tovibbd, hogy a (3.6.13) megoldis felhaszndldsdval a fajhére

| o, .0 19 n]

‘.,,__ b3 . o B _p*
c, ..J‘[l g A !

5 13 p (3.6.17y

¢s a linedris hotdgulidsi egylitthatora

£ THe A e -
il o 11 3.6.18)
5 Izao[' P =55 15 F SAEE)

levezetett kifejezéseink, valamint a szomszédos atomok viszonylagos elmozduldsa
négyzetes kozépértékére (ii?=y/a®) nyert (3.6.13) formulink jol megegyezik a [143]
dolgozatban a perturbdcidoszimitds szokdsos modszereivel nyert perturbdcios sor-
fejtés elso tagjaival.

b) Az alacsony hémérsékletek esete (0=w,)

Az alacsony homérsékletek hatdresetében dolgozatunkban csak a P*=<1 eset
tdargyaldsdra szoritkozunk. A lincdris linc (3.4.13) self-consistens egyenletét az
alacsony hémérsékletek hatdresetében a (3.3.28) és a (3.6.1) kifejezések fefhaszndli-
sdaval

) N 9 P | :
120201 .l 2] — o 2,2 i 201 [l N L /2 3.6.19
A7) {l 55 ¢ ] e{l+/1y[y[2+21c ] ‘2[ rYid J]}(() )
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alakban irhatjuk fel, ahol 2 = nD/wy, és y = (n20*/3w},)=1. A (3.6.19) egyenletnek
valos megoldidsa 2z 4, és 0= 0, esetében van. A 1, és a 0, mennyiségeket a mdr tobb-
szor is alkalmazott médon meghatdrozva, e mennyiségekre a

Wy,
0, = -

! 167{—}’1»-7;1;;; Ao = 6,8(1—0,2P") (3.6.20)

képletet nyerjiik. A (3.6.19) self-consistens egyenlet megolddsit az instabilitdsi
homérséklet kornyezetében
YOS0) = 0,5{1 +1,25P* — (A~ 2y) = 1,6 V(4 — Ao} (1 — 02/0%) [1 — (A A,)] +
4+ 2,6(A—4y) (1= 0*10%)) (3.6.21)
alakban irhatjuk fel. a rezgési frekvencidra pedig az
€ = (0300 {1 +1,35P* + 1,3(2~ Ag) + 3V (4~ 49) (I - 0%10%)
—2(A=2g) (1 - 0%0%)} (3.6.22).

kifejezést nyerjiik. Mind a két mennyiség komplex mennyiségpe vilik, ha A-72,,
vagy ha (=0_, ami a linedris linc adott dllapotinak instabilitidsit jelenti.
Az instabilitdsi homérséklet kornyezetében <0, a lineiris Linc belso energiidja,
amelyet az
] D

e s U8, £6,0 3085 B — Ol Ar)=
o 5t {09 +0. A2 Ay)

SO+ L9 — ANV~ 20 (1 — 0202y —0.4(2 = Ap) () — #102)} (3.6.23)

képlettel adhatunk meg., és a linciris line hossza, amelvet a (3.3.31) ¢ (3.6.21) ki-
fejezések segitségével szamithatunk ki, végesek maradnak, ha 0 -0, illetve ha
A-2y. De ezen mennyiségek hémérséklet szerinti deriviiltjai, a lineidrns  hétdgu-
lisi egytitthato ;

&, G et (3.0.24).
(l/ U);".,' '(/" ../'_”)(I = ”’/”f) y

¢és az dllando nyomison mért fajhé

AT I . 4 % ] (3.6.25)
® 3o | YO - A (1= 0°10)

a végtelenhez tartanak, ha 2 - 4,, illetve ha 0 0. ' % e :
Ha 2==1. a (3.6.19) self-consistens cgyenlet megoldisa a kovetkezo alakban

Lf 11 I P‘[ i !7” 3.6.26)
e o [l-l’ 4 /‘."'7’[l 7y ] 4 L 24))° “u

amelybdl leolvashatjuk, hogy ebben az esetben y==I. A (3.6.26) megoldds felhasz-

irhato fel
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y e

ndldsdval a renormdlt frekvencidra és a linedris lanc belsé energidjdra az

P 1l I
2 2 et e W O L )
€t = (uk{ll 5 H[Hv 44P]}, (3.6.27)
1. D ay 7 [ 2 11,
o Wheel Y § (LS o Lol 3.6.28
B 5 [1 41””1 48)./{ (3.6.28)

képleteket nyerjik. Megjegyezziik, hogy ezekbdl a formuldkbdl szamitott értékek
0=0, esetében nem egyeznek meg olyan jol a (3.6.22) és (3.6.23) formuldakbo! sza-
mitott értckkel, mint amilyen jo egyezést taldltunk a magas hémérsékletek hatir-
esetében, ugyanis a most targyalt esetben p, mint littuk, nem kicsi y, =:0,5.

A fajhére és a linedris hotdguldsi egyiitthatéra a

2 0 2 ‘
gm0 2] 3.6.29)
Co=h 3 g, [l I ZJ ]

k 0 = 11
Lok 1 3.6.30)
T Al oy, D [I ‘ l] ( '

kifejezéseket vezethetjilk le. A (3.6.26)—(3.6.30) formuldk alkalmasak arra, hogy
a perturbacioszamitdssal kaphato eredményekkel hasonlitsuk oket dssze.

Véglil ¢rdemes megjegyezni, hogy a szomszédos atomok viszonylagos elmoz-
duldsinak a négvzetes kozépértéke kis mennyiségnek adadik:

Vit Vw0

= == 3. A.‘
L ety B Hee=0), (63D

mind az alacsony, mind a magas homérsckletek esetében,
¥

Lithatjuk, hogy az anharmonikus kristilyoknak dolgozatunk 2. fejezetében
kifejtett self-consistens elmélete viszonylag egyszerii modszert nyajt arra, hogy
a linedris Line tulajdonsdgait széles homérsékleti és nyomishatdrok kozott vizsgaljuk.
Szdamitdsainkat k¢t kozelitésben is elvégeztiik, a pszeudoharmonikus kozelitésben
¢s a fononok csillapoddsit is figyelembe vevé effektiv kobos kozelitésben. I két
kozelitésben kapott eredményeinket dsszehasonlitva lithatjuk, hogy azok alap-
vondsaikban megegyeznck. jollchet a szdmszer{i ¢rtékekben természetszeriileg
kiillonbségek adodnak. Ezért nem érezziik szitkségét a jelen fejezet 3. pontja végén
osszefoglalt elemzést még egyszer megismételni. A fellépd instabilitdsi jelenség be-
hatobb elemzését célszer(ibbnek Litszik a hdrom dimenzios kristdly targyalisival
kapesolatban elvégezni.

4, A hiromdimenzios anharmonikus kristadly
Az anharmonikus kristdlyoknak dolgozatunk 2.5. pontjiban kifejtett self-

consistens elmélete Iehetdvé teszi, hogy széles homérsékleti és nyomiashatarok kozott
tanulmdnyozzuk elméletileg az anharmonikus kristilyok .tulajdonsdgait.

200



AZ ANHARMONIKUS KRISTALYOK SELF-CONSISTENS ELMELETE. II, 359

Mint azt a 2. fejezet 5. pontjiban ldttuk, a kristdly tulajdonsdgait meghatdrozé
self-consistens egyenletrendszer a kristdlyrdcs atomjainak a kolcsonhatdsi poten-
cidlja ismeretében vilik meghatdrozottd. Dolgozatunk 4. fejezetében a kozvetleniil
szomszédos atomok centrilis pdrkdlesonhatdsdt feltételezve végezziik el a szdmitd-
sokat. Ahhoz, hogy az iltalinos elmélet alapjan elvégzett szdmitdsaink konkrét,
szdmszer(i eredményekre vezessenek, meg kell vilasztanunk a kristdlyrdcs tipusdt is.
A lapcentrdlt kobos kristdlyrdcsot vilasztottuk ki, és szamitdsainkat erre a rdcs-
tipusra vonatkoztatva végezziik el. Megjegyezziik, hogy a kdbos rdcsok koziil egyediil
a lapkoncentrdlt kobos rdcs bizonyul stabilnak [7] a kézvetleniil szomszédos atomok
centrdlis parkolcsonhatdsa feltételezése esctén.

Jollehet ez a modell a redlis kristilyoknak meglehetdsen sziik korére jelent
j0 kozelitést, mégis célszerii ezt a modellt részletesen tanulmdnyozni. E modell
esetében ugyanis a szdimitisok viszonylag kdnnyen ¢s dttekinthetéen keresztiilvi-
hetdk - bizonyos esetekben, mint litni fogjuk. analitikusan is -, és igy kdvetkez-
tetéseket vonhatunk le a redlis anharmonikus  kristilyok tulajdonsdgaira. Meg-
Jegyezzik, hogy ezt a modellt részletesen tirgyaltdk a perturbicioszamitds szokdsos
madszereinek felhaszndlisdval is (lisd példdaul [140] -[142]. [144] -[145]). ¢s vizs-
gdltdk a pszeudoharmonikus kozelitésben [75] is.

A 4.1. pontban a 2.5. pontban levezetett diltalinos érvényii formulikat alkal-
mazzuk kivalasztott modelliinkre, ¢s felirjuk a kristdly tulajdonsdgait meghatirozo
self-consisténs  egyenletrendszert modelliinkre  vonatkoztatva. Az anharmonikus
kristdly tulajdonsigait dllandd térfogat esetén a 4.2, pontban, mig dllanddé nyomds
esetén a 4.3, pontban tanulmidnyozzuk. A 4.4, ponthan az instabilitdsi hémérsékletet
szamitjuk ki pszeudoharmonikus Kozelitésben. Eredményeinket a 4.5 pontban
Osszegezzik.

4.1. A self-consistens ezvenletrendszer

Tekintstink egy A szidmu, cevforma. A tomegli atombol felépitett lapeentralt
kobos kristalyricsol. Ha csak a kozvetlenil szomszédos atomok  centrilis pir-
kolesonhatidsdt vessziik figyelembe. a kristdlvrices Hamilton-operitordt adiabatikus
kozelitésben a

o A Lo
L N OOR R 4.1.1
II > ; 3\{ i 2 [~ A)(.,\[ ‘I\,,,) ( )

alakban irhatjuk fel. ahol P, és K, az [ riespontban clhcl'\'cykcd(} atom impulzus-,
illetve I1cl_w.cfvcklor operidtora. o R=Ruh). 4 k«"v/}cllcn[il .s/(jmvcdfws atomok cent-
ralis parkolesonhatdsi potencidlja. Az Gsszegesés jele IH'L‘”L‘HI vesszOoarra ulul: hf)gj\‘
a mdsodik dsszegezést a = szamu kozvetlendl szomszédos atomra kell elvégeznt.
A lapcentrilt kobos rdcs esetén z = 12, . e i
Alkalmazzuk a (4.1.1) Hamilton-operdtorral leirt |:!|1C(.‘Il'll:i!|l knh'o‘.s' I\Hstaly:
rdesra az anharmonikus kristdlyoknak dolgozatunk 4.5. pnn(_].‘lh:‘ln kll‘.‘_!l(}l( self-
consistens elméletét, Szdamitdsainkban az ) == K} : 8 (’_‘.|mﬂ/dl'|Ilih‘—op(‘l‘:ll()!'o!’(I\'Z"l!
képzett ((up(r): uf(1'))) Green-fiiggveny hclygll Lccl..\‘/,m:lfl a .I)”- | 'f‘()-l’](-)'l?"'lijc'i:()ff]>
a by fonon eltiintetd opcr:ilorok' Apy = byt /v“'lm‘c:lll.\r‘ll\'n’nlﬂffr:.m_k/l\ ((2 2@3)
épitett Gy (1 —1") = {{Ag(t): AL Green-fiiggvényeket felhasznalnt. 2.

3 Fizikai Folyoirat XX/6
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és (2.2.4) kifejezések felhaszndldsdval konnyen belathato, hogy az emlitett Green-
fiiggvények kozott az .

1 redel
uF(); uf (1)) = o D KM k-G (0 — 1’ 4.1.2
<K l( ) [( )> MN 5 2(,)“_ ’FJ( ) ( )

osszefiiggés all fenn.
A Gg;(t—1") Green-fiiggvény Fourier-transzformdltjdra dolgozatunk 2.5. pont-

jaban a (2.5.24) kifejezést nyertiik, amit itt Gjra kiirunk:

. 2
G (@) = (A Ao = o (4.1.3)

-
A (4.1.3) kifejezésben szerepld w, (k= {k, j}) frekvencidkat és a &; polarizdcios
vektorokat pszeudoharmonikus kozelitésben (2.5.10)-nek megfelelden az

; [ . .

Ofiel = 5 2 b1 - e¥) 2L 10, 1) (4.1.4)
Y M 1.p ["

cgyenlet hatirozza meg. Figyclembe véve, hogy csak a kozvetleniil szomszédos

atomok kolcsonhatdsit vessziik szamitdsba, amikor is |/| minden atomra azonos.

a (4.1.4) cgyenletet dtirhatjuk az

, SO < (e 2 (Y
Wjj == ./(ﬂl ) ; (/2“)(] = (""’) === /(f )(l)(';k'j (4]5)
alakba, ahol w,; az f eréillandénak megfeleld harmonikus rezgési frekvencia
(P=0 esetében). Mint lithatjuk, ha csupin a koézvetleniil szomszédos atomok kol-
csonhatisit vessziik figyelembe, akkor a frekvencia pszeudoharmonikus renormalisa
az erodllando renormilisdra korldtozodik. és k-tél nem fiigg. A Gg;(w) egy-fonon
Green-fiiggvény (dmegoperitorit a (2.5.19) és (2.5.25) formuldknak megfelelden
iy c ; we L J(Np+ N (0,4 ©,)  (N,—Ny) (wp—0y)
() = % [Va(—k, p.p") P { 0 — (0, + 0, ) w0 (@, — o1
(4.1.6)
alakban irhatjuk fel modelliink esetében, ahol N,=(A}A,}.
Centrilis pdrkolesénhatds esetén a |F]? fiiggvényt a (2.5.8) formuldnak ¢s
a [144] dolgozatnak megfeleléen

- , A(p+p k)

Ve kip ph)is = et

; IVa(—k.p.P)] AM? N w,
alakban irhatjuk fel, ahol

4 e
F(kj, kyjys kejo) = Z el 4 (i ‘;k'j) (i éfi;.il) (ﬁ i éﬁeiz) X
i

- g2 0, NF3(—k,p, p) 4.1.7

p

4

epy, a racspontokra szamitott dimenzié nélkiili osszeg, ii=1/(dJ2), d a racsillandd,
I a kozvetleniil szomszédos atomok egyensilyi tdvolsdga, 2nT a reciprokrics vektora.

X sin [%ﬁ-l?] sin {%’-ﬁ-l;l] sin [(’ ii~E2] (4.1.8)
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A (4.1.5) és (4.1.7) epyenletekben szereplé f(0,1) pszeudoharmonikus és
£(0, 1) effektiv kobos anharmonikus erédllandét self-consistens mddon hatdrozzuk

meg:
SO0 =¢"(); g0, =¢"(), (4.1.9)

ahol ¢(/) a self-consistens potencidl, amelyet pszeudoharmonikus kozelitésben
szamitunk ki. Ekkor (2.3.26) osszefliggés alapjdn irhatjuk:

(URy =Ry ~ @ (11— i) = cxp{ PACECITE u.ﬂ»vrvr} o (1= ).
' (4.1.10)

A self-consistens potencidl (4.1.10) kifejezése Iényegesen egyszer(ibb alakot 6lt,
ha a potencidl deriviltjainak a szdamitdsindl a [141] dolgozatban is felhaszndlt
leading-term kozelitést alkalmazzuk :

VirVh L VRV () ==

1,1 1.1
.2l T ’-)2*’" P (1), (4.1.11)

IE

ahol ni=0 értéket vettiik. A potencidlis energia sorfejiésének csak a kobos és ne-
gyedrend(i anharmonikus tagjait véve figvelembe, Vo Hong Anl megvizsgilta a fenti
kozelités alkalmazhatosdgiat modelliink esctében [82], és megmutatta, hogy a (4.1.11)
kozelitésben elhanyagolt tagok figyelembevétele nem viltoztatja meg Iényegesen
a (4.1.11) kozelités alkalmazisival elvégzett sziamitdsok eredményeit. A (4.1.11)
kozelitést felhaszndlva a self-consistens potenciidlt

Sl
Py = 2 {7 u~mJ @ (1) (4.1.12)
sl 2
alakban irhatjuk fel, ahol #*(/) a szomszédos atomok relativ elmozdulisinak négy-
zetes kozépértéke. Fzt a mennyiséget a (4.1.2), (4.1.3) Green-fliggvény segitségével
tudjuk kiszamitani:

pr o pAY =
(UG o S S it =

Wi(l) = - B = e

= :v/(f?l N ‘;’ on Tlt / dey coth (/20 [ 1m Gy (w -+ id)]. (4.1.13)

]
A (4.1.13) egyenlet levezetésckor ligyelembe vettiik, hogy (/) csak a szomszédos
atomok egyensulyi tdvolsigdtol fiige, ¢s felhasznaltuk a (4.1.5) kifejezést.
Az egyenstlyi rdcsdllandot ((/frl,"lf?) a kristily (2.5.30) dllapotegyenletéb6l
szamithatjuk ki, amelyet esetiinkben

it /
TR JY A P (O 8 LU N
P=- 3V'f:"<;)kf g - R

alakban irhatunk fel, ahol v=V/N= /‘*;‘l"Z.
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A (4.1.13) egyenlet a kristdly self-consistens egyenlete, amelyet a (4.1.3), (4.1.5),
(4.1.6), (4.1.7), (4.1.8), (4.1.9), (4.1.12) és (4.1.14) egyenletek, illetve kifejezések
figyelembevételével kell megoldani, meghatdrozza a kristdly egyensilyi paramétereit.
Az €, renormdlt fonon frekvencidkat és a fononok I csillapoddsadt (2.5.27) és (2.5.28)
alapjdn az

€,;j = cv)U+Re ”ﬁj(Elij); r”(EU) = —Im I'I,;,(Eg,+1r5) (4'[5)

formuldk felhaszndldsdval szamithatjuk ki.

Felhaszndlva a Hamilton-operdtor (4.1.1) alakjdt és a kristdly (4.1.13) self-
consistens egyenletét, a kristdly (2.5.31) belsé energidjat és (2.5.36) szabadenergidjadt
célszeriien

E = {H) = A;Z {q’i(/)+—;f((). ]);,2(1)}4-5173(()) (4.1.16)
= ot Ve —Lro. et + oo
F=Fot 5 16()=5/0. () + F5(0) ' (4.1.17)
alakban irhatjuk fel, ahol
Fy = 0 X In {2sinh (0,/20)}, (4.1.18)
X

¢s az effektiv kobos anharmonikus jiarulék a szabadenergia kifejezéséhez (2.5.33)
alapjin kozelitdleg az

(1 +ny) (- mp) (A1) —mpnye iy

- l N’ o 19
Fy(0) == — 2 [Valk, p. p)?
3(0) < Valk.p.p) { W+ Wy 40y

6o
(-0, +n,) — :
+n,.( +n,+n,) n,,n,,} (4.1.19)
Op+ My — Wy

formula segitségével adhaté meg, ahol n, = [exp(w,/0)—1]71. Megjegyezziik, hogy
a belsé energia ¢s a szabadenergia ismeretében szdmos termodinamikai és rugalmas
mennyiséget kiszamithatunk a termodinamika, illetve a statisztikus mechanika jol
ismert Osszefiiggéseinek felhaszndldsdval.

Lithatjuk tehdt, hogy a (4.1.13) sclf-consistens egyenlet megolddsdt felhasz-
ndlva az anharmonikus kristdly fizikai tulajdonsdgait jellemz6 mennyiségeket ki
tudjuk szimitani a (4.1.15)—(4.1.19) képletek segitségével.

A fenti sclf-consistens egyenletrendszert a centrdlis pdrkolesonhatdsi potencial
konkrét alakjinak a megaddsa teszi meghatdrozottd. Szdmitasainkban a kdleson-
hatdsi potencidlt egy modell-potenciidllal, a Morse-potencidllal:

@(R) = € {e 2 (R-ry) _Je—(R-r}} (4.1.20)
helyettesitjiik, ahol r, az atomok kozotti egyensulyi tdvolsdg harmonikus koze-
helyettesitjiik, ahol r, t k Kkozotti egy lyi tdvolsdg h kus k
litésben: ¢"(r,)=0; € a potencidlgodor mélysége: ¢(r,)= —€ ¢és az erddllanddt
harmonikus kozelitésben P=0 esetén a f=¢"(ry)=2¢a* kifejezés adja meg. Meg-
jegyezziik [69] alapjan, hogy a Morse-potencidl az ar,=6 paraméter-megvilasztds
esetén a rdcs hotdguldsi tartomdnyban alig kilonbozik a realisztikusabb Lennard—
Jones (12-—6) kolcsonhatdsi potencidltol:

@y (R) = 46_{[;-) —[;}} _ (.1.21)

204



AZ ANHARMONIKUS KRISTALYOK SELF-CONSISTENS ELMELETE, 11, 563

ahol ¢%=r{/2 a Lennard-—Jones potencidl paramétere. Minthogy a (4.1.12) self-
consistens potencidl kiszdmitdsdhoz a kélesdnhatdsi potencidl derivaltjainak az
értékét kell megadni az R=1/ helyen, ahol dltaliban /- r, < 0,3r,, ezért a Morse-
potencidl felhaszndldsdval szamitott mennyiségek az ar,=6 paraméter-megvilasztds
esetén vdrhatdan kevéssé kiilonboznek a Lennard-—Jones (12—6) potencidllal
szamitott értékektSl. A kobos és negyedrendii anharmonikus tagokat véve csak
figyelembe a potencidlis energia sorfejtésében, Vo Hong Anh [82] megmutatta, hogy
modelliink esetében a (4.1.20), illetve a (4.1.21) potencidl felhasznadldsdval a fenti
paraméter-megvilasztds mellett szimitott mennyiségek gyakorlatilag nem kiilonboz-
nek egymistol. A tovibbiakban ezért a (4.1.20) Morse-potencidlt az ar,= 6 paraméter-
megvdlasztdssal fogjuk haszndlni.

A (4.1.20) Morse-potencidl felhaszndldsdval a (4.1.12) self-consistens poten-
cidlra a

1
()~ €le’ ey gor _ g™l ')(,,./z} (4.1.22)

kozelité kifejezést nyerjiik, ahol y=(/f/2€)u*(]) = (ary)*[1*(/)/rj).

Térjiink most vissza a kristily (4.1.13) self-consistens egyenletére. Az w sze-
rinti integralds a (4.1.13) egyenletben a fononok csillapoddsdinak figyelembevétele
esetén nem végezhetd el analitikusan, hanem csak numerikus eljdardst haszndlva
gépi uton szdamithatd ki ez az integral. Ha azonban a témegoperitornak a magas,
illetve az alacsony homérsékletek hatdresetére kiszamitott kozelité alakjit hasznadljuk
fel. akkor e két hatdresetben kozelité kifejezést nyerhetiink a (4.1.13) egvenletre.
Vizsgaljuk most ennek megfeleléen kiilon a magas homérsckletek ¢ az alacsony
homérsékletek hatdresetét,

a) A magas homérsékletek esete (0=mp)

A magas hdmérsékletek hatiresetében a megfeleld kozelitésben a [144] dolgozat
eredményeivel egybehangzoan a (4.1.6) tdmegoperitorra a
g n
./.:l(”. /)

kifejezést nyerjiik. ahol v=wm/(;/2) € a

My(w) = 0 W Sy () (4.1.23)

)

4 I AP+~ k) LT ; (2ot 2p) " o /' ; 2
Si() = 32N phl'l 2;52;-2;:‘ AR (2;' + Zn‘):! P (Ap=sp) = ¥*
(4.1.24)

dimenzié nélkiili ricsosszeget néhiny {k. j} értékre Maradudin [144] szamitotta ki.
(Ldsd a [144] dolgozatban a 2. tiblizatot, ahol
Re S, (4) = L1+ 10V CE[0/Ci(T]0)]
Im S, (A A i6) ~ 1,110 CE [y, /Cu(T]0)]
wx; = (/) 255 o = {0, DI o
a maximidlis rezgési frekvencia harmonikus kozelitésben: i, =8//M.)

és Wy,
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Az effektiv kobos anharmonikus jarulék a szabadenergia kifejezéséhez 0w,
esetben [141] dolgozat eredményeivel egybehangzoan

Fy(0) = - N0O*4 %—g (4.1.25)

alakban irhato fel, ahol A4=172,3/3072 ~:5,6- 1072,
A tomegoperdtor (4.1.23) alakja felhaszndldsdval a kristdly (4.1.13) self-
consistens egyenletét kozelitéleg :

VLA o, ‘“EL} (4.1.26)

) s 2 i o
f(( NuE(l) = 30{[1 700 YW
alakban irhatjuk fel a magas hémérsékletek hatdresetében. A (4.1.26) egyenlet
levezetésekor felhaszndltuk az

| 2 ’
N ;’0); = wi/2 (4.1.27)

osszefiiggést [141]). és a (2.2.37) osszegszabalyt.

A (4.1.26) egycnletben szereplé p numerikus egyttthatot kis anharmonicitds
esetén konnyen meghatdrozhatjuk, ha a (4.1.13) egyenletnek egy madsik. ekvivalens
alakjdt tekintjik:

W,

z |
T SOty = 2 (B B - 2.(0), (4.1.28)

ahol felhaszniltuk a (2.5.32) 6sszefiiggést. A (2.2.37) osszegszabdly felhaszndldsdval
a magas homérsékletek hatdresetében kozelitéleg irhatjuk

20 1 wi ‘
/Bt X s 4.1.2
(BB~ [|+,2 02] (4.1.29)
Ha most behelyettesitjitk a (4.1.25) és (4.1.29) kifejezéseket a (4.1.28) egyenletbe,
¢és az igy kapott kifejezést dsszehasonlitjuk a (4.1.26) kifejezéssel, akkor leolvashatjuk,
hogy n=24 =0,11. A tovdbbiakban a j paraméter fenti értékét haszndljuk tetszd-
leges anharmonicitds esetén is.

b) Az alacsony hémérsékletek esete (0=wp)

A tomegoperdtor kifejezésében elvégezve a |p| szerinti integrdldst, az alacsony
homérsékletek hataresetében a [142] dolgozat eredményével megegyezden a tomeg-
operdtorra a
1

Bt G
( ) {qusl)k(‘!)_'_ 5 B u:_;

i (w) = — ""-,‘(0‘ /7) Slk(V)} (4.1.30)
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kifejezést nyerjiik, ahol

1 s AP+ - k) Ap Ay

SI ‘l = —v-"Af“-d-_‘ ) 9 ) B ,:2 —K y N2 o
w0 = TN 2 B0 ( A”’”’)(Ap4-1,.)2—\'2 whlal)
 § 2n
1 y G*(kj; 0. 9. ji: Kfy) 24
S, (V) = o . {(cos 0 [ 1o - n_‘.'- k '~A__|» 2] kJ2
Ik( ) 120,8 - 8* f%z 4 ‘ (Cos )- s 'z‘E,i’lF,izfl.?l(0~ ‘P) )‘%i. — vt
- 0 h

dimenzié nélkiili rdcsosszegek. A tomegoperitor (4.1.30) kifejezésének levezetése-
kor az '

l 1 ()
£ = N%} 2‘ < 1.020m,,

367
(Mp = Wy, |70);- g : I'OS(”I.
és | p| -0 esetben A
Apjy 7 pd; (0, p)d/2.

F(kj. pivs kj) = F; G(kiL 0, @y k)

formuldkat ¢és jeloléseket haszndltuk fel Maradudinnal [142] megegyezden.
Az eflektiv kobos anharmonikus jarulék a szabadenergia kifejezéséhez 0wy,
esetében a [142] dolgozat eredményeihez hasonldan

g g*m./)‘ RESIN (L
(D) = — rf, = : o D - . DR
Fy(0) A"/“(H.I) s B4 3 m?)( (4.1.33)

alakban irhato fel, ahol a numerikus ¢értékek

i ans , 7.86 '
o ¥ . - 1.85-10-": = e 22 1,25+10°%,
@000 P CT g0 a0 7

A tomegoperdtor (4.1.30) alakjinak a felhaszndlisdval a kristily (4.1.13) self-
consistens egyenletét az alacsony hémérsékletck hatdresetében kozelitoleg

- o g2 O.n)" 3t o C o g%0.h
5J(0.De ) = En[ =ty fon) Y5 o ek "t w0, 7)

n

] (4.1.39)

alakban irhatjuk fel. Az alacsony homérsckletek hatdresetében a v, és v, numerikus
koefliciensek értékét ugy vdlasztjuk meg, hogy a nullponti energidra és a fajhdre
Maradudin [142] eredményeivel megegyezd kifejezéseket nyerjik. Igy e kétﬂnumerikus
egyiitthatéra a vy=4B~73-107% és v, =8C=0,10 értékct. nyerjiik' [vo. (f1.2.l6)].
A tovibbiakban kiilén fogjuk vizsgdlni azt az esetet, amikor a kristdly térfogata
dllandé. és azt az esetet. amikor a kristdlyra dllandé nagysdgi nyomds hat.
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4.2. Az anharmonikus kristaly dllandé térfogaton

Vizsgiljuk eldszor azt az esetet, mikor a kristdly térfogata dllando. Régzitsiik

a kristdly térfogatat példaul ugy, hogy /=r, legyen. Ebben az esctben a self-consistens
potencidl (4.1.22) kifejezését

P(y) = €er?{e™? -2} 4.2.1)

alakban irhatjuk fel. Az f(0,P) pszeudoharmonikus és a g(0, P) effektiv kobos
anharmonikus erddllanddra (4.1.9) felhasznidldsdval az

10, P) = fer'{2¢%2 - 1) (4.2.2)
¢(0. P) = §_0r/2{4g3v/2 =} (4.2.3)

kifejezéseket nyerhetjik, ahol g == @”(r)) = —6€a®. A kristdly (4.1.14) dllapot-
egyenletét cbben az esetben

P* = 24072 {e™ - 1) (4.2.4)

alakban irhatjuk fe, ahol P* = P(a?/¢) — a redukdlt nyomas.
Amint fentebb Littuk, kilon kell vizsgilnunk a két hémérsékleti hatdresetet,
a magas hémérsekletek ¢s az alacsony homérsékletek esetét.

a) A magas homeérscékletek esete (0==mp)

Behelyettesitve az erd-illandok (4.2.2) ¢s (4.2.3) kifejezését a (4.1.26) egyenletbe,

a magas homérsékletek hatdresetében a kristily tulajdonsdgait meghatdrozo self-
consistens cgyenletet

- _ p—3yi2y2

L, (4—e7)

] e 2,28 __ oyl o S oSy N 2 S
(21— 1) (2 e’ )[I A:ul(. 2 e miy

=1 (4.2.5)
alakban irhatjuk fel, ahol 7, =2¢/30 =460 = Mw§ [4a*0) és f=(w§, [240%)=]1.

A (4.2.5) cgyenletnek minden homérsékleten (a A, paraméter minden értéke
mellett) van pozitiv valos megoldidsa, vagyis ¢ppen agy. mint a linedris linc kordbban
targyalt esetéhen, a kristilynak minden homérsékleten van stabil dllapota.

It jegvezziik meg. hogy Choguard [69] az dllandd térfogaton vizsgdlt anhar-
monikus kristdly csetében arra az eredményre jutott, hogy az instabilitds jelensége
fellép ebben az esetben is. Véleménylink szerint ez az eredménye arra vezethetd vissza,
hogy a self-consistens potencidl integril-elddllitdsdt haszndlta fel szdmitdsaiban,
ami a self-consistens potencidl kifejezésében az exp(—1/y) tipusa tagok felléptére
vezet. Az ilyen tipust tagok az atomoknak a potencidlfalon az alagiteffektus
kovetkeztében torténd athaladasat irjak le. Ennck az effektusnak a helyes értékelé-
sére azonban a kolcsonhatdsi potencidl hard-core részét kell kovetkezetesen szami-
tisba venni. Ennck kovetkeztében az dllandd térfogati kristdly stabilitisdnak
kérdésére a végleges vilaszt csak azutdn lehet megadni, ha kovetkezetesen figyelem-
be vessziik szimitdsainkban az atomok rovid hatétivolsdgi korreldacidjat, amely
a kolesonhatdsi potencidl hard-core részével kapcsolatos.
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Kis anharmonicitds esetén, amikor wp<0<¢, y<1 és a (4.2.5) egyenlet meg-
olddsdt

o e [1+ﬂ+'—{3zA—1]] (4.2.6)

M A 2 i

alakban irhatjuk fel. A (4.2.6) megoldds felhaszndldsdval a (4.1.15) renormalt fonon
frekvencidra és a fononok csillapoddsdra, a kristdly (4.1.6) belsd energidjdra az

0 h 3
€y = wnu{l +3 q +ﬂ)—0% Re Su} (4.2.7)
g2
l"“ = 075- Wog j Im SEI (428)
. _ 2 Lh_4 51]]
)V"E‘"'"z‘"”o{””_o[ﬁf’ T (4.2.9)

képleteket nyertiik, ahol bevezettik a h=¢""V)(ry); Re Sg;=Re Sg;(A;): Im Sy;=
=Im Sg;(%; +10) jeloléseket. A (4.2.7)—(.4.2.9) kifejezések és az dllandd térfogaton
mért fajhére c,=(k/N)IE/A0) levezetheté formula megegyezik a [141], [144] dol-
gozatokban nyert perturbdcios sorfejtések elsé tagjaival. A (4.2.4) és (4.2.6) kifeje-
zések felhaszndldsdval a nyomdsra, amely sziikséges ahhoz, hogy a kristdlyt dllandé
térfogaton tartsuk, az aldbbi formuldt nyerjiik:

intoBles a2 b si}
P=9g ‘1 kB 0[56[2 2Af3] (4.2.10)

b) Az alacsony hémérsékletek esete (0=<wmp)

Behelyettesitve az erddllanddk (4.2.2) és (4.2.3) kifc_iezé§él a ('4.1.26_) egyenl’ctbe'.
a kristdly tulajdonsdgait az alacsony hémérsékletck hatdresetében meghatdrozo

self-consistens egyenlet

‘ 3 ‘ 4 o (4_ (,—3)'/’2)2 X
Ay (2e™ - e'?) [] =57 voe™?* @ ey T

@.2.11)

z (4 1L c—ﬂyl2)2
= 1 4+n(2e® — )2 [l +(h=vo) 5 e @ e vy

alakban irhatd, ahol A=z¢ /¢{” —a rdcs atomjainak a dimenzid nélkili kotési para-

métere, & ~1,02m,, az atom nullponti energidja harmonikus kozelitésben és
4

=G5 0ot G Wi

A (4.2.11) egyenletnek a A paraméter tetszéleges értcke mellett van y=0 yalos

megoldidsa, vagyis a helyzet ugyanaz, mint a magas hémérsékletek hz:tar'ese’tcben,

illetve a linedris l4nc esetében. Itt is hivatkozni szeretnénk a magas hémérsékletek

hatdresetének tdrgyaldsakor tett megjegyzésiinkre.
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A perturbicioszimitds szokdsos modszereivel azt az esetet vizsgdljdk, amikor
az anharmonicitdd kicsiny, vagyis amikor &{” <z¢. ekkor y<<1 és a (4.2.11) egyenlet

megolddsa o 1 !1 ¥ [[ ] [_ vl]” (4.2.12)

alakban irhatjuk fel. A (4.2.12) megoldds felhaszndldsdval az alacsony hémérsék-
letek hatdresetében kiszamithatjuk a renormalt frekvenciat, a csillapoddst és a kris-
taly belsé energidjdt:

€xj = m.,,;,{l +&® [24 Ve , (1 4+1n) — (Rc Socj+n RcS,,;,]” (4.2.13)

9

FU = (’)m{j’:«‘lm [;:. [lm Sﬂk’l'*‘ nlm Slkj] (4.2.14)
| P gyl z€ (m{ (n) ! _h 82 ' ”
NE==3 L | g 72— o BB vl |4
hoogt
+n [1 o [; flz ?, [v,— SC]]]} (4.2.15)

Konnyen meggyozddhetiink arrdl, hogy a paraméterck megfeleld megvilasztdsa:
vo=4B ¢s v, =8C csetében a belsd encrgidra és az dllandd térfogaton mért fajhére
¢, = (k| N)DE[I0) nyert kifejezésiink megegyezik a [142] dolgozatban a perturbdcio-
szamitds szokdsos mddszercinek alkalmazdsdval nyert eredményekkel. A nyomdsra
az alacsony hémérsékletek hatdresctében a (4.2.12) megoldds felhaszndldsdval a

“’l 2 3 )2
P. -‘ Lo {I + (IN [ 8'4 //I-’ — ‘/Q':l \‘"] ,{_ " [I {‘(’0) [2‘4{ /hz $ord (;3 \'l]]: (4.2~ l 6)

kifejezést nyerjitk. Megjegyezziik, hogy a nyomds 0=0°K hémérsckleten (n=0) is
zérusto! kiillonbozd az atomok nullponti rezgései kovetkeztében.

4.3. Az anharmonikus kristaly dllando nyomdson

Vizsgdljuk most azt az esetet, amikor a kristdlyra dllando nyomds hat: P=const.
Ebben az esetben az atomok egyensulyi tavolsdgdt célszerii

|
1(0) = Iu + 0/ = "o{l -+ 4 V1 (Sl} (43])
Ex :

alakban felirni, ahol /, az egyensilyi tdvolsig P=0 esetében, amelyet a krisdly
(4.1.14) dllapotegyenletének felhaszndldsdval hatirozhatunk meg. A kristdly (4.1.14)
dllapotegyenletét (4.3.1) felhaszndldsdval
A 24 02 e
P' = ——— g2 %a  tofle -1} (4.3.2)

alakban irhatjuk fel, ahol P*=P(¢%/€)-a redukdlt nyomds.
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© A frekvencia pszeudoharmonikus renormdldsi tényezdjére (4.1.22), (4.3. 1) és
(4.3.2) felhaszndldsdval a (4.1.9) kifejezés alapjin az

, 0.1y PI) e
o :f(/_) B ]2[ ]4_‘2 (1 +7) (4.3.3)

P} 1" .
{, e [,r;"] (,y} (4.3.4)

A (4.3.3) egyenletbdl kifejezhetjiik az atomok relativ elmozduldsa négyzetes kozép-
értékének a dimenzid nélkiili mértékét

)
Y P

- £ el (4.3.5)

. PV
R b3 o)

A fentiek felhaszndldsdval a (4.1.22) self-consistens potencidlt. az atomok
3.1) egyensulyi tdvolsdgdt, az (4.1.9) eflektiv kébos anharmonikus erddllandot
az aldbbi kifejezésekkel adhatjuk meg:

. 1) o T
(1) = {“ o [“ . '(2 Xk [:” e

ol T

I = rydl+= T g In

“pag
ool SNl o] o

Ha a kristdlyra hato nyomds kicsiny: P*-<1, a fent levezetett formuldk egy-
szerfibb alakot oltenek, ¢és a szimitisokat analitikus maodszerekkel végezhetjiik el.
Ezért elGallitjuk az analitikus szdmitdsokhoz sziikséges formuldkat is P <1 esetére.
Elvégezve a sziikséges szdmitdsokat a P*-=1 feltétel figyelembevételével a /(0. 1)
pszeudoharmonikus és a g(0, /) effektiv kobos anharmonikus erdidllundora az

formuldt nyerjiik. ahol

7} (4.3.7)

!
10,0 = fle*+p}: g0.1) =g [0‘-" + '9“/’] (4.3.9)

kifejezést nverjiik. ahol
[ ] [ ] (4.3.10)
Fo

a nyomds dimenzi6 nélkiili mértéke. Ebben az esetben az atomok egyensulyi tdvol-

sdgat az
! ’"] } (4.3.11
l::"’{H'Zt}_lM[r(, e ’ A1)

képlet segitségével szamithatjuk ki.
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A tovdbbiakban kilon kell vizsgdlnunk a magas hodmérsékletek és az alacsony
hémérsékletek hatdreseteit. Mindkét homérsékleti hatdresetben a numerikus gépi
szamitdsokon kiviil a kis nyomdsok esetében néhdny fizikai mennyiségre analitikus
alakban el6allitott formuldt is levezetiink a tovdbbiakban.

a) A magas hémérsékletek esete (0=>wp)

A kristdly (4.1.26) self-consistens egyenletét (4.3.3) és (4.3.8) figyelembevételével
atirhatjuk

2
) T 9 [‘”’ 3 l Ma )
() = - | |1--5 24T* - 6 ) J (” 7(’) [;T ] (4.3.12a)

alakba, illetve tovdbbi dtalakitdsokat végezve, a kristdly (4.1.26) self-consistens
egyenletét kozelitoleg

- .
I S B o O 1
n } "nva

g ' i ) v ¥

F(y) = ll | -— Bl v]| e - T |- 6T
alakban irhatjuk fel, ahol T =0/c — a redukilt hémérseklet, B=022{2+1/y}*
Célszerii toviabbd bevezetni a hdmérséklet dimenzio nélkili mértékét ©=0/wmy,, =
""" JTH/11.76, ahol 2==z¢ /el a kristily atomjainak a dimenzio nélkiili kotési para-
mduc e = 1.02m,, az cpy atomra vonatkoztatott nullponti energia a harmonikus
kozelitéshen. Megjegyezziik, hogy a (4.3.12) self-consistens egyenlet analog fel-
épitésii, mint a lincidris Line esetében nyert (3.6.4) egyvenlet, ennek megfelelden e két
cgyenlet megolddsai is analdg tulajdonsdgokkal rendelkeznek.

A (4.3.12) self-consistens egyenletet numerikusan, gépi szamitdssal oldottuk meg.
Megjegyezziik, hogy a (4.3.12) egyenletnek P* és T értékétol fiiggden kiilonbozo
szama valos megolddsa van. . Fizikai” megolddsnak azt a megolddst fogjuk nevezni,
amelyik egybeesik a hdlm(muku% feladat megolddsdval, ha az anharmonikus tagok
a nullihoz tartanak. A harmonikus feladat megoldidsa, mint az kénnyen belithaté

7

0 et = 7+
Y dx; z{l i 6 (,0]11 /Hp ("n)}

alakban irhato fel. A kristdly (4.3.12) sell-consistens egyenlete | fizikai” megolddsail
a P redukdlt nvomids és a 7" redukdlt homérséklet figgvényében a 4.1, dbrin
mutatjuk be. Ha a nyomds (P*—P}) és a homérséklet [T = TS(P)] eléggé kicsi,
a (4.3.12) self-consistens egyenletnek vannak valds megolddsai, amelyek koziil a leg-
kisebb, ;=0 a fizikai" megoldds. Az y, megoldds a kristdly S, stabil lllapotahu/
tartozik. A T, (1’ ) instabilitdsi homérsékletet két valds megoldds egybeesése v, (7))

=) hdthOZl_.l meg, kovetkezésképpen a F(p)=0 és a F'(r)=0 egyenletrend-
szer megolddsa szolgdltatja. Az vy, megoldds egy S, instabil dllapotnak felel meg.
amelyet dbrdinkon a szaggatott vonal jelol. A 77 =T (P") esetében az y ¢s p, meg-
olddsok egy komplex konjugdlt megolddspdrrd vdlnak, ennek kovetkezi¢ben a fo
nonok frekvencidi is komplex mennyiséggé valnak, ami az y, megolddsnak megfelelo

y| =0 (4312

313)
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'S, dllapot rezgési instabilitdsit jelenti. Lényeges megjegyezniink, hogyha P*=0,
akkor a T" =T} tartomdnyban a (4.3.12) self-consistens epyenletnek van <ns1:XMLFault xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat"><ns1:faultstring xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat">java.lang.OutOfMemoryError: Java heap space</ns1:faultstring></ns1:XMLFault>