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A KETIDOS HOMERSERKLETI GREEN-FUGGVENY MODSZER
ATLKATMAZASA A MAGNESSEG ELMELETEBEN

Irta: Siklés Tivadar

Osszefoglaléas

Bemubatjuk a kétidés hémérsékleti Green-fiiggvény médszer [1)&2] al-
kalmazasat izotrop ferromigneses anyag magnesezcttsége hémérséklet és kiil-
s6 mégneses tértél vald fliggésének kiszémitasara [3] alapjan.

Bevezetés

Az alacsony hémérsékletek tartomdnydban, amikor T«T, /’E —curie-
hémérséklet/ az izotrop ferromigneses anyag magnesezettsége hdmérséklet és
kiilsd tértél vald fliggésének szamitésédra jo6l alkalmazhaté a spin~hullémok
médszere [4] vagy az azzal ekvivalens médszer, a kozelitd masodik kvanta-
lds médszere Bogoljubov és Tyablikov 4ltal kidolgozott formajaban [5].
Lényeges lépést jelentettek e téren Dyson munkdi [6], melyekben sikeriilt a
magnesezettség reguliris kifejtését kapni a hémérséklet hatvanyai szerint
és igy lényegesen ki lehetett terjeszteni a spin-hullam elmélet érvényes—
ségi tartomnyat / T=x '14‘Tc -ig/.

A T~ T, homérsékleti tartomanyban a mignesezettség szamitasira
csupdn a meglehetésen durva kdzelitést jelentd molekuldris tér mbédszerét
ismerjik [7]. Végiil a T »T. hémérsékleti tartomanyban a perturbaciészami-
t4st alkalmazva lehet eld4llitani a mégnesezettség kifejtését T szerinti
sor formdjaban [8]. Mondhatjuk tehat, hogy a magnesezettség, a szabad
energia szdmitdsira az elmélet kiilonbdz8 médszereket hasznal, melyeknek
mindegyike csak egy meghatarozott hémérsékleti tartomanyban érvényes.

A kétidbs hémérsékleti Green-fiiggvény médszer [1] [2] segitségével
ki lehet épiteni a méagnesezettség, a szabad energia szamitasanak egységes
metodika jat, mely az egész hémérsékleti tartomdnyra érvényes eredményt ad.
Ezt lényegileg az teszi lehetévé, hogy e médszernél figyelembe tudjuk ven-
ni a rendezer Hamilton operadtora magasabbrendii - tobb operator szorzatat
tartalmaz6 - tagjait is, legaladbbis kozelitdleg, azonkiviil ki tudjuk szé-
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mitani a szabad energidt és igy a szabad energia kifejezését minimalizal-
hat juk, ellentétben a kdzelitd masodik kvantdlis médszerével, ahol csak az
alapallapot energidjénak minimalizdlésara volt moéd.

Mig az [1] és [2] dolgozatban eleve feltételezték, hogy a magnese-
zettség vektora és a kiilsd magneses térerbsség vektora egymassal parhuza-
mos izotrop ferromigneses anyag esetében, a [3] dolgozatban a szabad ener-
gié minimuma feltételi egyenletét hasznaljuk fel a mégnesezettség irdnya
meghatarozasara. Ez lehetdvé teszi, hogy a mbédszert alkalmazzuk egytenge-—
lyii anizotrop ferromagneses anyag magnesezebtsége hémérséklet és kiilsd
magneses tértél vald fiiggésének kiszamitasiara, [9] valamint felhasznilva
a kétidés hoémérsékleti Creen-fiiggvény mdédszer segitségével a ferromigneses
rezonancia elméletében nyert eredményeket [10], megkaphat juk az egytenge-
lyli anizotrop ferromigneses anyag rezonancia formuldit is [11]. A médszer
lehetéséget ad arra is, hogy a mignesezettség szamitasanil figyelembe ve-
gyik a kicserélédési kdlcsdnhatdson kiviil a dipol-dipol /magneses/ kdlcsOn-
hatdst is [12]. A kétidés hémérsékleti Green-filiggvény médszert sikeresen
alkalwaztak az antiferromignesesség elméletében [13]. )

A kétidés hémérsékleti Green-filiggvény médszer elvi alapjait és szé-
mos alkalmazisidt a miagnesség elméletében, a szildrdtest fizikédban és a sta-
tisztikus fizikdban jo6l dsszefoglalja [14], [15], [16].

A tovabbiakban részletesen bemutat juk a mbédszer alkalmazasat izo-
trop ferromégneses anyag mignesezettsége kiszamitésara.

Izotrop ferromigneses anyag Heisenberg modelljének Hamilton operdtora

411 jon a vizsgalt ferromagneses kristdly N szamu ferromagneses
atombél, melyek egy egyszeri kristalyrics racspontjaiban helyezkednek el.
Feltételezziik az egy domen strukturibt, valamint, hogy minden racspontban
azonos tipusu ferromagneses atom tartézkodik. Feltételezziik tovabba, hogy
minden ferromigneses atomnal egy ferromagnességért felelds elektron van és
hogy a vezetési elekbtronokkal vald kolcsdnhatias elhanyagolhaté. A ferro-
magnességért felelés elektronoknak csupan kicserelddesi kolcsonhatasat
fogjuk figyelembe venni és feltételezziik, hogy a ferromigneses kristaly
izotrop.

Ekkor a Heisenberg modell alapjan a ferromigneses kristalyt az
alabbi Hamilton operatorral irhat juk le:

v G ik 9015 - £ | '
F (f,,e0) i (f, £, (- fz) /3
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ahol  u -Bohr magneton; R - kiilsd mégneses tér, S(Iﬂ-{zl) a kicseré-
18dési integral, mely, figyelembevéve a kristdly transzlécids szimmetrid-
Jat, a racspontok tavolséga abszolut érteékétdl fiigg. Esetiinkben 3(|f1_f21)>0.

5: az | racspontban tartézkodé elektron spin-operatoranak

d-komponense /%% egységekben/.

Célszerii 4ttérni a spin-operatorokrél a Pauli-operitorokra, a

ol +
Sf =’5o,\(1--2n,r)+/A\o,_b‘t+/3s"‘;bf 3 | /2/
n{, = b; b'F

transzformaciés formula alapjén, ahol P, a transzformicié vektor koeffi-
ciense, mely kielégiti a

> g =
(o)
feltételt,

. 'Zsz SH S : ; 'ZS ZSz -6)(
A N A T

és az A koefficiensekre femallnak a kovetkezs dsszefliggések:

(A" A)=2; (AA)=(AA)=(Ag) =(A*g)=0. /u/
A b; és b;' operadtorok a Pauli operdtorokra vonatkozb csere-

relécidknak tesznek eleget:

+ + i - 2= 4.2- y
bfbf+b{b{ =1 b, (b{) w0 3

+ + :
Qb = Tyl G g

+ )+ G
b b, ~ bb, = bib} ~ bibf = 0,

ha f+£g . 154,

Egyszeri szédmitéssal konnyii meggybzédni arrél, hogy az igy megadott
operdtorokat és koefficienseket /2/-be behelyettesitve, az 3; spin-ope-
“rdtor ténylegesen kielégiti a spin-operdtorokra érvényes csererelécidkat.

Meg jegyezhet jiikk, hogy a Pauli-operatorok csererelaciéi Fermi csere-
relacié jJellegiiek azonos rdcspontokra és Bose jellegliek kiilonbdz8 récspon-
tokra.

Attérve az uj operdtorokra az /1/ Hamilton operatort az alabbi
alakban irhatjuk fel: '



- Bl

H=H0+H1+H2+H3+H4’ /e/

ahol

H, = Eo= —uN(®g) -+ NI ,

X +
H, = -p(@A) T b - p(RADZ b
H, = 2p(@g)2 n; + 2«,22 3(lf,-f,D{n, - by b} Lot
H, = 0,
H, = =22 3(-£,Dn, ng.

(firf2)

és

:](O) = Z g(ﬂ»f )
(f,, £

Bevezet jik a viszonylagos magnesezettséget:

F = K8 =g, K-2n 0 + AKDD + AY B> = guorAp+ ALR . /8/

A viszonylagos magnesezettséget fogjuk kiszamitani a kébidds hémérsékleti
Green-fiiggvény uédszer felhasznalasaval.
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Egyenletek a kétidds hémérsékleti Green-fiiggvényekre

Feladatunk targyaldsdhoz célszerii az aldbbi Green-fiiggvényeket meg-

védlasztanis *

2)

| ' ) ) ) ( ) + + )
Gy (t-1) = Kby DIt 5 Gye(t-t) = KGO
3 LU T ) . %) LAyl + ] : 9
Gy (t-t) = Kb WDIBEN); G (t-t) = Kb b () /9/

E16411litjuk a /9/ Green-fiiggvények egyenleteit

L4 KADIBADD = LEG-EICIAW), BRI + BB By /34

alapjan, ahol

CdAl)
4 X =L[LAH]

x/ Az itt hasznalt kétidbés hémérsékleti Green-fiiggvényeket az aldbbi
egyenléségek hatarozzak meg [1] [3]:

Gt-t) = KAWMIBEMN = O t-)<LAM,BHIT)

G, (t-t) = KAMIBWDY, = - Ot-t)<LAWM), BUID>

ahol
4
U = Q"Sp{lﬂe_%} oG Sp{e_ \9} ;

[AW),B()] = AL BME) - mBRDAMR); m =21

1.r £=£'> 0
O1t) =10, t-t'>0;

a kozépérték-képzés a Gibbs féle nagy kanonikus sokasidgra térténik, igy a
H Hamilton operator magaban foglalja -?\t\! tagot is (ahol A - a kémiai
potencial, N - részccskék szama/, A(t) és B(t) Heisenberg reprezenta-
ciéban vett operatorok. m eldjelet a részecskek statisztika jatél fligget-
leniil valaszthatjuk meg.
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Meghatéarozva a Pauli operdtorok t 1d¢ szerinbi derivaltjait a
mozgéisegyenletekbdl, a feladatunkban bevezetett Green-filiggvényekre igy az
aladbbi Osszefonddd egyenlet-lancot kapjuk:

d ~My o

(8(t-t)d &+ Zu(EADL N (DL (E)D +

+

2§ (o) + IONGH (t-t) -
{p (g + 303G oy

&P ) 1)
(ZF:_)QSCQp){GPf(’c-t)—2<<ng(’c) bp(t)lb{(’c D+

i

2& Ny ()b (DI BN

@
dt Qf(t -t

) @), 1
- 2 (XAYK ng(t)l b?(’c DR 2{ pm(3g)+ 3(0)}G:f(t—t)+

+

& ) + FT AN
2 23 (gp){Gpp (£-t)-2&Kng (1)L (£) | B (£ + /12/

. 2<<npct>b;(t>lb;(t’)>>} :

it

S OSE-) = 2p (HADK N (0] b (e + 24 (g WIONGLE-+)-

d

g 19y )
,(Zp)zS(gp){prCt t) 2<(n9(t)bp(t)\?$(t)>> + /13/

+

2((np(£)b3(’c)lb1c(’c’)>>} ,

: d (‘4) ) . ) )
e Ggf(t—t) = - 1d(t-t )d,cg"" QPCSCA)«ng(t)Ib4(t YD -

l

2{ W (%) + ICo)} G;?(Jc—t‘)+(Z_23(gp){G;4;(t—t’)— J14)
P)

- 2&n (D BLA b (EID+ 2&n DB b 40D ] .
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oy B S e m )5 (3 P L
Itt eldszdér is latjuk, ho G G és G G fliggvé-
PN EBTG Pepd 17 of ' “af
nyekre vonatxozé egyenletek egymistél fliggetleniil oldhaték meg. Megjegyez-—

ziik, hogy a szémitidsok soran latni fogjuk, hogy a feladat megoldasdhoz mind
a négy Gi; (i=1,2,34) filiggvényre sziikségiink lesz. Jo61 latszik tovabba,

hogy az egyenletekben a bevezetett Gi& Green-fliggvényeken kiviil t6bb més

Green-fiiggvény is megjelent, melyek mindegyike baloldalon egynél tobb Pauli
operator t -id6ben vett szorzatdt tartalmazza. Ezekre a Green-fiiggvények-
re is fel kell irni a megfeleld egyenleteket, azokban tovabbi uj Green-—

- fliggvények fognak fellépni és igy egy végtelen Osszefonddd egyenlet-lancotb
kapunk, melynek szétkapcsolds nélkiili exakt megoldisat keresni, legaldbbis
nap jainkban, reménytelen feladat. Jelenleg nem tudunk &ltalénos szabalyt
megadni a szétkapcsolidsra és nem lehet egyelére olyan receptet sem adni,
mely megadnd az egymads utén konzekvensen alkalmazandd szétkapcsolasok el-
vét.

A Green-fiiggvények Osszekapcsoldédd egyenlet-lanc kdzelitd szétkapcsolasa

A targyalt problémdban célszeri az aldbbi fogast alkalmazni. Irjuk
fel a Pauli operatorokat a kovetkezd alakban:

: by (£ = [3+,419(t)-, b;(‘c) = p*+ f*;(t,) : /357,
ahol
B=<b(t)>; PY= bt  {ugdd = {uet)> = 0

A tovébbiakban célszeriien az tq=4 -et véalasztjuk. Ekkor egyrészt
uj Green-fiiggvényeket vezetink be, melyekre fennéll:

7+ ) 4~ ) ot (47 53
<<,u3(’c)|/t~f(t)>> = bs(t)lbf(t)» = Ggf Chidtley

KO MEDD = K bF) | b)) = G;:)(Jc—t’) ;

/16/
) v ) 0 3 ok
<<p9(t)|pg(#)>> = Kb, bt =6_ (k=t) -,
) 4 ) i 4) wt?
Cpg (DI D = & by (D] b (2 = G (t-¢)
/15/ alapjan irhatjuk tovabba:
ng® = Bt b,(b) = A+ Qo) Bru D+pp® 17/

ahol

n

<n9(’c)>= PR*+ <H‘;(t)p3(’c)> ;

Rt H?,(t)_f*g“)‘<f‘§<’°)f*g“)>i (G (6= 0
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Exkor a /11/ - /14/ egyenletekben -szerepld baloldalon tdbb Pauli
operatort tartalmazé minden Greenrfuggvenyt felbonthatunk ugy, hogy egy
része kifejezbdik a kezdeti G f Green-fiiggvények segitségével, masik

része pedig a ,x£(t) operatorokbél is tObb operator gzorzatadt tartalmaz-—
za. Példaul egy /17/ alapjan irhat juk:
g OIBLEDY = BrE0+ RO + K2 cwlm(t’)»

és

4700 -~ (4) (2)
L ng(t)bp(tﬂb{(t)» ARG ¢+ B* PGy +PRC,

+

BLE O (0 + PFEp (I (O] (EDD

i~

LR DIEED + QR O D P (DD .

Bevezet jiik a /11/ - /14/ egyenletekben mindenhol ezeket az uj Green-
filiggvényeket és alkalmazzuk a kdvetkez8 szétkapcsoldst: a (5(” (i t')

filiggvényeken kiviil az Osszes Green-fiiggvényt, mint magasabb kozelltest
tartalmazé fliggvényeket elhagyjuk. Megjegyezziik, hogy az uj p¢Ct) operai~
torok bevezetésével a b (t) operatorok tobbbtényezds szorzataibdl is mint-
egy "atmentettiink" egy rebzt az egyenlet megoldasra megtartott részére. Az
igy nyert kdzelités pontossigat precizen értékelni azonban nem tudjuk. A
szétkapcsolds pontossigat ugy lehetne megmutatni, ha sikeriilne taldlni a
mésodik kdzelitésre az elsd szétkapcsolashoz illeszkedd szétkapcsolast és
ennek alapjan értékelni lehetne az elhagyott Green-filiggvények legaldbb egy
része jarulékat. Azt megjegyezhetjiik, hogy a fenti szétkapcsolds a kdzeli-
t8 mAsodik kvantidlas médszere a magasabb hémérsékletek tartomanyara termo-
dinamikailag javitott moédszerének felel meg. Ugyanis a kOzelitd mésodik
kvantilas médszerében a Pauli operadtorokat kidzelitbleg Bose operatoroknak
tekintették és elhagytak a Hamilton operator H, tagjat, e két kodzelités
megfeleld a T« T, hémérsékletek tartomdnyadban. A mi kdzelitésilinkben vi-
szont a Pauli operatorok megmaradnak Pauli operatoroknak és a Fh* tagot
legalabb is részben figyelembe vessziik. Az egyenletiinkbdl pontosan megkap-
Juk a kOzelité masodik kvantdlas esetét, ha N =0 irunk. A hémérséklet
novekedésével viszont az N  tényezbt tartalmazbd tagok szerepe novekszik,

Itt még meg kivéanjuk jegyezni, hogy ha eleve feltételezziik, mint
[17[2]-ben a magnesezettség és a kiilss magneses tér vektora parallelité-
sat, akkor a Hamilton operator lényegesen leegyszeriisédik, elegendd a

Ggf_ (t-t") K bg(t)l b’;(t’)» 3
ETRA L T ngf’c)bg(t)lb‘:c(‘c’)»

949t



~ 349 -
Green-fiiggvényekkel dolgozni és akkor analég kozelitésben irhat juk:

LY e o baloldalon tobb operdtor
GQ«I‘Bzrf(t £ B Ggf(t o szorzatdt tartalmazd fiiggvények.

A mégnesezettség és kiilsé magneses tér vektoranak parhuzamossiga azonban
csak az izotrop esetében 411 fenn, egytengelyi anizotrop ferromigneses
anyag esetében &ltaldban nem igaz.

A Green-filiggvények kozelitd egyenleteinek megoldéasa

Ezen megjegyzések utdn elsd kozelitésben felirjuk a G(L) (i=1,234)

2873
Green-fliggvényekre vonatkozé egyenleteket .
Bt L : ol Cliipsii
ng_F('t-t) = Ld(t—t)d'{gowot11Ggf(t-t)+o(1QGgf(Jc—t)—
5 ) LR (2) oy 1
%5‘*13(9‘9)6,01:(" £ (Zp)dw(gp)pr(’c .t) s /18/
. ~(2) SRR e e B s * ~(2) ) 1) 3
1Gget-t) = -, G (¢ t)“"‘ueg\c(t’“* (Z,,)d:‘*(gp)GPf(t"t)+
(2 N
+ 2 o(f3(gP)GpF(t—j:) 3 . /19/

(p>

s '(3) s ) s (3) £ 4) ) (3) o T X
LGgf(‘t t’) oy G (b=t 4 o B (E-t) - é)otﬁ(gp)GPF(t )=

e %} o, (9PYGID(E-t) /20/

Bl RS | ¥ ~(3 % ~CD * (3
LGgf(t t) = -ol, Gpe ”°‘MGgf + Z(P,dngp)GpF +
* (4)_ : ) 51,
+ {v—P—)%(QP’Gp,c i6(t-t18 o /21/

ahol ponttal a t szerint valé differencidlést jeldltilik és

o 2{ u(39) + J) (5+2p*p)+ p(RA B} /22/

1

2{ W(XAB+ 23(0)BBY .

D(12

I
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I

ok, (ap) 23(gp)(c+2p*R) ,

ok, (gp) = 43(gp)PB .
Térjiink most a Green-fiiggvények Fourier-komponenseire:
) T ) (E(t-t")
G t-t) = [ GV (E)e” dE . /23/
ot Pl

Figyelembe véve a kristidlyracs transzlaciés szimmetridjat, konnyen

belathatd, hogy a (3;;) fiiggvények a racsvektorok kiilonbségének abszo-

lut értékétsl fiiggd, periodikus fliggvények, ekkor atteérhetiink az e valto-
z6k szerinti Fourier-komponensekre is:

v 3 ABERA RICE ~f, k) ~C0)
G (EHz e s (Zk) By b /24/

A & Kronecker szimb6élumot igy irhatjuk

RN L(g-f, k)
69’& —2oo 2

és

I(k) S 3(f)eHR

€D

(4.
Ekkor /18/ - /21/ egyenletek helyett a (EkL(E) Green-filiggvényekre konnyen
megoldhato egyenleteket nyerink:

Iy <00 () ~(2) L
(E—Ak)Gk (E)-B,.'G, (E) = ox

2 v ’ /25/
25
BYG(E)+ (E+ APIGP(E) = 0
(e - AP E)-8%cP(e) = ©
k 27K o Sl Z ’
’ /26/
BECT (E+ APIGCM(E) = Sot gl
>ahol @
1
A o B 2§ () ¥ (Do)~ 3<k>)(<7+?-ﬁ*ﬁ>+,‘*(g“"*)ﬁ*} )
: 2
B - B*@’_ 2B { u (A + 2B (3C0) - (1)} . 5
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A /25/ - /26/ egyenletek megolddsait kdnnyen felirhatjuks:

e (E) = wivag £ 1 Ay ETRARS 4
k ( 21 Z{E—Ek e+E, . Ex :&-Ej Ex <‘5+Ek} 4
fo)(E) I g{_ Bff) 4 & B(,f) { }
; Q’JT 2 Ek %*Ek Ek %"'Ek !
® L BT Ry i
G, (E) = —{— k P S, }
6W(E) = - - o 1 R S R
k ) 291 2 {%—Ek 4 &+E, Ep - E-E g E ‘6+Ek}

vagy osszefoglaldan irhatjuks

A o e T gz(h(k)—r1
k. Diisiler igl Peith G=Ey gee

ahol

8 =E-a,; a, =5 A AD) <iImAL; A =L (AP AD) - ReAD

(2n+1 VAZ - gR@ 2n)
B e VAT B Y L

k
, , ;
£tk 2000 e 5 7 P 7RG = e
3 (&) ' ) A
2T = 2700 = -Z500) = - Z0 = g,
(D] @) B(Z) o ; (2) B(‘l)
Z, k) = £, ) = = B o () =~ Elhr e

By -0 25 e ZEHT < 2

Korreldcibés figgvények és mignesezettség szamitdsa

Miutadn meghataroztuk a Green-~filiggvényeket, most mar koénnyen kiszé-
mithatjuk a spektrdl intenzitast az ismert

(7%
ICw){eT‘;—ﬂ = Glw+iE) - Glw-LE) /30/
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formula alapjan. Felhasznédlva, hogy

1 p ;
= Fimd(w-E)
w-E £ LE ) e ot
irhat juk
: I
TS < A st~ i PR3- 1752 73 /31/
K 2 Ek =1 '
ed¥ -1
illetve
4 Lig-f,k)
S L. m L 4 B et A Y ) /32/
ed -1
és akkor ugyancsak az ismert !
o] . )) .
<BIAMD = [T e do | /33/
0

41ltalénos formula alapjan (t=t’) esetére kapjuk a szamunkra sziikséges korre-
lacibés filggvény értékeket, egyben attérve Osszegezésrél integridlasra:

-

s ST o L(g-f, KT, v L(f-9» k) Ak E_ T
$HoHi? = 3 oup fe dk(Q 5 Je £ cthggdk
B ((g-§.1)37 Ug-Frk) A s
Lty - & mﬁ{je dk + Je £h cth & dk 54 |
s /34/
ey, W i(g-f.k) By v :
SBgFe? = 5 G e Ej th 2% 2& s

(g-f.k) B
Cpgpy? =-F Lo fe ‘gf E'; cth g':} dk

ahol v az elemi cella térfogata.

E korrelacids fliggvény értékekre sziikséglink van, amikor a szabad
energia kifejezését szamitjuk, kiilondsen bonyolultabb esetekben.

Ha most a /34/ képletekben g=f esetet vesziink, akkor kdnnyen be-
lathaté médon egyenleteket nyerink o, @ és B*

meghatarozasara:
R B R 2 Ax Ex
p*B T g T E_k_c’ch T dk [5%¢



















































































































































