A
Toltés, spin és pdlya szabadsdgi fokokkal rendelkez frusztralt

elektronrendszerek egzotikus fdzisai és gerjesztései

cimi K49607 OTKA projekt zardjelentése

A zarojelentésben a kutatési tervben szerepls fejezeteket kovetem (A-C), amelyeket kiegé-
szitek tjakkal (D-H). Az A fejezet (c) részében, a B fejezet (c¢) részében, valamint a H fejezetben

bemutatott eredmények publikdlasa még nem tortént meg.

A. Frakcionalis gerjesztések piroklor racson

Az H = 2” 5755 Ising-modell alapéllapota egy tetra¢deren hatszorosan degeneralt: a
2% = 16 lehetséges allapot koziil 6 allapot energiaja azonos (2 spin fel-, 2 pedig lefelé mutat).
Mivel a piroklor racs teraéderekbdl épiil fel, minden olyan allapot, amely a fenti szabalyt
kielégiti az Osszes tetraéderen, egyben alapallapot is. A szabély "jégszabaly" néven ismert,
ugyanis hasonlé degeneracié talalhaté a jég allapotai esetében is, az Ising—modell és a jég
allapotai egy az egyhez feleltethet6k meg egymasnak. A 30-as években Pauling megbecsiilte
a jégszabalyt betarté allapotok szamat: Z = (3/2)", azaz exponencialisan né a vizmolekulak
N szamaval'. Ugyancsak jégszabély érvényesiil az igynevezett spin-jég anyagokban? is, mint
a DyoTis07.

Hasonl6 problémaval allunk szemben toltések esetében is: elsGszomszéd taszitassal kiter-
jesztett Hubbard-modell az erésen korrelalt hataresetben és kommenzurabilis betoltottség-
nél szigetels. Negyed-betoltottségnél teraéderenként ketts (kovetve a jégszabélyt), nyolcad—
betoltottségnél tetraéderenként 1 elektron talalhaté. Mindkét esetben az alapallapot expo-
nencialisan degenerélt. Fulde szerint a nagy degenerécié esetleg magyarézatot adhat a spinel
szerkezeti LiVoOy nehéz fermion viselkedésére? (itt a toltést hordozo V ionok piroklor racson
helyezkednek el). A modell tovabbi érdekessége, hogy az erésen degenerélt szigetels alapallapot

miatt frakcionéalis t0ltésti gerjesztések jelenhetnek meg benne: példaul egy hozzaadott elektron
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1. abra. A baloldali 4bran az effektiv Hamilton—operator hatasat, jobboldalon pedig a szinglett

rezonalé—plakett allapotot illusztraljuk.

két feles toltésii topologikus gerjesztésre bomlik.

Ebben a problémakérben a kovetkezdSket vizsgaltuk:

(a)

Meghataroztuk a V' elsGszomszéd kolcsonhatéssal kiterjesztett Hubbard-modell fazisdi-
agramjat "kétdimenzios" piroklor racson az erds—csatolasa hatéaresetben (U > V' > t,
ahol U az azonos réacshelyen levs elektronok kozotti taszitéas, ¢ pedig az elektron szom-
szédos racshelyek kozotti ugras amplitudoja). Negyed—betoltottségnél tetraéderenként
két elektront taldlunk, amelyben a kiilonb6z6 toltés és spin allapotokat az

22

o= 14 (fiTTfJ]'Ll B fiTlfJTT) (fklfm - fkall) + h.c. (1)
O

effektiv Hamilton—operator hasitja fel, amely az "iires" négyzetek &atellenes pontjain
szinglet parba kotott elektronokat /2 szoggel elforditja a valos térben (1. abra). Ha-
tasara az eltolasi invarianciat sértd, a (m,7) hullimszammal modulalt rezonélo plakett
allapot alakul ki. Az alapéallapot rendezett volta meghitusitja a frakcionalis gerjesztése-
ket, mivel a feles toltések szétvalasztasa kozben vonalhiba jon 1étre a plakett héattéren.
A vonalhiba energiaja a hosszéaval linearisan né, ezért a frakcionélis toltések kotott al-
lapotban maradnak. Doépolas hatasara szupravezets allapot alakul ki, ami természetes
kovetkezménye a rezonéléd szinglett parok energianyereségének. Eredményeinket pertur-
bacioszamitéassal és egzakt diagonalizacioval kaptuk. |D. Poilblanc, K. Penc, N. Shannon:
Doped singlet—pair crystal in the Hubbard model on the checkerboard lattice Phys. Rev.
B 75, 220503(R) (2007)]

Ezt kovetSen tekintettiik a haromdimenzios piroklér racson ugrald spinnélkiili fermiono-
kat erds elsGszomszéd taszitassal, negyed betoltésnél. Ebben az esetben tetraéderenként
egy fermiont talalunk, az allapotok leképezhetSek a gyémantracs dimer lefedéseire (a
piroklér racs tetraédereinek kozepe gyémantracsot alkot, a piroklér racs racspontjai pe-

dig a gyémantracs éleit, 2b. &bra). Az effektiv alacsonyenergias Hamilton—operator
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2. dbra. (a) A hosszutavt 8-alracs dimer-rend a gyémant racson. (b) A gyémant— és piroklor-racs
kapcsolata. (¢) Rezonalé dimerek. (d) A 8-alracs rendparaméter fiiggése. p ~ 0.6 koriil a rend

elttinik, ahogy noveljiik a rendszer méretét. (e) A rend eltiinésével az energiarés is elttinik.

legelszor a perturbaciészamitéds harmadrendjében koti 0ssze a dimer allapotokat cikli-
kus kicserélédés formajaban (2c. abra). A kicserélddést kiterjesztve diagonalis taggal
Rokhsar-Kivelson-féle kvantum-dimer modellt kapunk* (a diagonélis tag a rezonalhaté

hatszogek szamat meéri, nagysaga u, a ciklikus tag amplitudoja pedig egységnyi).

A haromdimenziés kvantum-—dimer modell térelméleti targyaldsa arra engedett
kovetkeztetni®, hogy a modell képes egy energiarés-—nélkiili folyadék fazist stabilizalni,
amelyben semmilyen szimmetria sincs megtérve. Ezért az emlitett modellt kiillénb6zd,
analitikus és numerikus modszerekkel vizsgaltuk. A p — —oo esetében a dimerek hosszu-
tavian rendezédnek (2a. abra), véges energeiaju gerjesztésekkel. Perturbacioszamitassal
meghatéaroztuk az energiarés viselkedését 1/p fiiggvényében a p — —oo koriil, azonban
a sor —0.5 < esetében divergalt. Igy numerikus modszerhez folyamodtunk: Green—
fliggvényes Kvantum Monte—Carlo kodot fejlesztettiink ki, amellyel a rendparamétert és
a gerjesztési spektrumot vizsgaltuk véges méretii racsokon (128, 432 és 1024 racshelyen,
2e—2f. abra). Eredményeink szerint a folyadék allapot a 0.6 < p < 1 tartomanyban

val6sul meg.

A Green—figgvény Monte—Carlo kifejlesztése, tesztelése és a program futasa sok idébe
telt, igy a 2. abran bemutatott eredményeket csak idén nyaron kaptuk meg. |O. Sikora,

F. Pollmann, N. Shannon, K. Penc, P. Fulde, el6késziiletben]|
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B. O(3) klasszikus Heisenberg—modell piroklér racson

Az el6bbiekben Ising—jellegli szabadsagi fokok viselkedését targyaltuk piroklor récson.
Ugyanannyira érdekes az izotrop antiferromégneses Heisenberg—modell klasszikus vagy kvan-
tum valtozatéanak vizsgalata. Klasszikus esetben az alapallapot folytonosan elfajult, amit tet-
sz6legesen kicsi perturbaciok felhasithatnak vagy csokkenthetnek. Ilyen példaul a masodszom-
széd kicserélddés, a racstorzulasokkal vald csatolas, vagy a Dzjaloshinskij—Moriya kdlcsonhatés.

A CdCryO4-ban és HgCryOy-ban észlelt feles magnesezettségi platé® kialakulasaban a racs-
torzulasnak kiemelt szerepe van. A jelenség lényege méar klasszikus spinek szintjén is meg-
érthetd: a magneses Cr atomok piroklor racson helyezkednek el, és a racstorzuldsokkal vald
kolesonhatés csokkenti a frusztraciot és az alapallapot elfajultsagat (hasonloan a Jahn—Teller
effektushoz). A racstorzulasokkal valo kolcsonhatas egy effektiv bikvadratikus taggal modelez-
hets. Korabbi eziranyd T=0 vizsgalatainkat terjesztettiik ki véges hémérsékletii Monte—Carlo

szamitasokkal és alacsonyh&mérsékleti sorfejtéssel. A kovetkezGket talaltuk:

(a) A legegyszertibb négyalracs (3 fel — 1 le spin) plato allapotnak vizsgaltuk az instabili-
tasat Landau—féle kozelitésben: az instabilitdsokat szimmetria—osztalyoztuk, majd felir-
tuk a fenomenologikus energiafunkcionalt. A kdlcsonhatasi paraméterek fiiggvényében
diszkutaltuk, hogy a plato két szélén milyen instabilitasok jelentkezhetnek. [K. Penc, N.
Shannon, Y. Motome, H. Shiba: Symmetry considerations on the magnetization process
of the Heisenberg model on the pyrochlore lattice, J. Phys.: Condens. Matter 19, 145267
(2007).]

(b) Klasszikus Monte—Carlo szimulacioval feltérképeztiik a bilinearis—bikvadratikus klasszi-
kus Heisenberg—modell fazisdiagramjat véges hé6mérsékleten, valamint a magnesezettség
és szuszceptibilitas hdmérsékletfiiggését. Az eredményeket 6sszehasonlitottuk a CdCraOy
és HgCryO4 spineleken mért viselkedéssel. [Y. Motome, K. Penc, N. Shannon: Monte
Carlo study of half-magnetization plateau and magnetic phase diagram in pyrochlore

antiferromagnetic Heisenberg model J. Magn. Magn. Mater. 300, 57 (2006).]

(¢) Véges masod— és harmad-szomszéd kicserélgdeést feltételezve, vizsgaltuk a hémeérsék-
leti fluktuaciok hatasat. A méagnesezettségi platd kialakuldsaban a kvantum-— ill.
hémérsékleti-fluktuaciok jelentds szerepet jatszanak: a fluktuaciok energia (ill. szabad-
energia) nyeresége kollinearis spinelrendezédésben a legnagyobb ("order by disorder”).

Mig haromszog és fcc racson ez miikodik, piroklér racson a makroszkopikus elfajultsag
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3. dbra. Gyenge ferromégneses harmadszomszéd kolesonhatés (J3 = —0.05) piroklor racson

kivalasztja a 4—alracs hosszutava rendet, és lehet6vé teszi a hmérsékleti fluktuaciok altal stabilizalt
plato létrejottét. A fazisdiagramon a kérok Monte—Carlo szimulécioé eredménye, T a hémérséklet, h a
magneses tér. Az alacsonyhdmeérsékleti sorfejtés dltal megadott fazishatarokat T'— 0 esetben

szaggatott vonalak jelzik. Tovabba bejeloltiik a spinek allasat a négy alracson a kiillobozd fazisokban.

meghitsitja a kollinearis rend kialakuldsat, amennyiben csupén elsGszomszéd kicseréls-
dés van. Az azon tulmutatd kolecsonhatésok az elfajultsag egy részét megsziintetik és
lehet6vé teszik a rendezddést az “order by disorder” mechanizmus segitségével. A jelen-
séget Monte—Carlo szimulaciokban észleltiik, és alacsonyhSmérsékleti sorfejtéssel kivalo

egyezést kaptunk (3 abra). [N. Shannon, K. Penc, Y. Motome, el6késziiletben]|

C. SU(4) Heisenberg—modell

A kutatasi terv szerint foglalkoztunk volna az SU(4) szimmetrikus Heisenberg-modellel.
A modell példaul racshelyenként két spin (S = 1/2) és két palya (T = 1/2 pszeudospin)
szabadsagi fokot leird spin—palya modell legnagyobb szimmetriaju esetét irja le. A modellben
mind a négy allapot egyenranguan szerepel. Az SU(2) szimmetrikus feles spinek paroséaval
alkotnak szingletteket, és a spin—folyadék allapot azok rezonanciajaként foghato fel. Az SU(4)
modellben négy racshely alkot szinglett allapotot, és elképzelésiink szerint a szinglett plakettek
kobos racson rezonalnanak. Elképzelésiink helyesnek bizonyult, azonban S. Pankov et al. [Phys.

Rev. B 76, 104436 (2007)] megel6zott minket.
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D. Anizotrépia hatasa spin—dimer rendszerekben

A spin-dimer rendszerek, mint példaul a spin létrak, a spin kétrétegek’ (BaCuSizOg), va-
lamint a SrCuz(BO3)2, amelyekben a feles—spin parok kozotti kolesonhatast a geometria ki-
tiinteti, kedvelt rendszerei az elméleti és a kisérleti kutatoknak. A spin—parok alapallapotban
szinglettet alkotnak, a rendszer spin—energiaréssel bir. Magneses térben a triplett gerjesztések
enegidja csokken, az energiarés eltiinik. Ez a kvantum—fazisatalakuldsok egyik legszebb pél-
déja, és az atalakulas a Bose-Einstein kondenzécié univerzalitasi osztalyaba tartozik, hiszen
egy O(2) szimmetria torik meg.

Ha azonban a spin—dimer kolcsénhatédsban egyéb tagok is megjelennek, mint példaul a
Dzjaloshinskij—Moriya kolesonhatas (ha a spin-dimerek nem inverzié—szimmetrikusak), akkor
az anizotropia miatt az O(2) szimmetria eleve hidnyzik. Megmutattuk, hogy a Dzjaloshinskij—
Moriya kolcsonhatas nemesak trividlisan beallithatja az O(2) szoget, hanem bizonyos esetekben
dimerenként egy Ising jellegti szabadsagi fok marad meg, és a Bose-Einstein kondenzatum he-
lyett egy Zo Ising—fazis alakul ki. [K. Penc, J.-B. Fouet, S. Miyahara, F. Mila, O. Tchernyshyov,
Phys. Rev. Lett. 99, 117201 (2007)]

E. Hubbard—modell

Egydimenziés Hubbard-modell dinamikus spektralfiiggvényeit vizsgaltuk a Fermi pontok-
t0l tavol: a Bethe—Ansatz egyenletek megfelels atfogalmazaséval kiszamolhatok a gerjesztések
fazistolasai, a fazistolasokbdl pedig a dinamikus valaszfliggvények hatvanyfiiggése hatarozhato
meg a spin— és toltés—gerjesztések kontinuuménak alsé szélénél. Az elméletet a TTF-TCNQ
kvéaziegydimenzios anyag fotoemisszios spektruméanak megértéséhez hasznaltuk. [D. Bozi, J. M.
P. Carmelo, K. Penc, P. D. Sacramento: The TTF finite—enerqgy spectral features in photoemis-
sion of TTF-TCNQ: the Hubbard—chain description, J. Phys.: Condens. Matter 20, 022205
(2008);J. M. P. Carmelo, K. Penc, P. D. Sacramento, M. Sing, R. Claessen: The Hubbard model
description of the TCNQ related singular features in photoemission of TTF-TCNGQ, J. Phys.:
Condens. Matter 18, 5191 (2006).]

F. URHQ Si2

Az URuySia két vitatott termeészetd (un. rejtett rend) atalakulasanak értelmezését ad-

tuk szimmetria analizis segitségével. Javaslatunk szerint a 17K-en bekovetkezs oktupol-
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rendezddést 13K—en kvadrupdlrendez&dés koveti. Részletes lefrast adtunk a magasabbrendi
momentumok természetérsl. [P. Fazekas, A. Kiss, K. Radnoczi: Sequence of multipolar transi-

tions: Scenarios for URuySiz, Progr. Theor. Phys. Suppl. 160, 114 (2005)]

G. Kvadrupol rendezddés S = 1 spin haromszogracson

Az S=1 spin haromdimenzi6s Hilbert tere mar megengedi olyan éllapot kikeverését, amely-
ben a spin semmilyen hatarozott irdnyban nem mutat (a spinoperatorok varhato értéke 0). A
legegyszertibb ilyen &allapot az S = 1 spin S% = 0 vetiilete, amelyben a spinek a z tengelyre
merdGlegesen fluktualnak, és ennek kovetkezményeképp véges kvadrupolmomentummal rendel-
kezik. Az S% = 0 sérti az O(3) forgatéasi szimmetriat, ugyanis térben elforgatva a fluktuaciok
sikja is elfordul. Racsra helyezve a spineket, a racs geometriajatol és a kicseréldéstdl fliggéen
a kvadrupolmomentumok rendez&dhetnek. Variacios kozelitéssel és egzakt diagonalizacioval
vizsgaltuk a haromszogracs esetét, amelyben a spinek a bilinearis mellett bikvadratikus kicse-
rélgdéssel hatnak kolcson egymassal. Feltérképeztiik a fazisdiagramot, amelyben a szokasos
ferromégneses és antiferromagneses fazisokat ferro— ill. antiferro—kvadrupolaris fazis valasz-
totta el egyméstol. Véges magneses térben magnesezettségi platokat talédltunk. A rendezett
fazisokban kiszamoltuk a gerjesztések diszperzidjat, valamint a (neutronszorassal mérhetd) di-
namikus spin—spin korrelacios fliggvényt. Munkank aktualitasat a NiGagS, egzotikus visekede-
dése adta®. [A. Lauchli, F. Mila, K. Penc: Quadrupolar Phases of the S=1 Bilinear-Biquadratic
Heisenberg Model on the Triangular Lattice, Phys. Rev. Lett. 97, 087205 (2006).]

H. TbyTi,0;

A TbyTisO7 a spin-jég anyagok csaladjaba tartozik”?. A mageses Tb ritkafoldfém ionok piro-
klor racsot alkotnak. Mivel mégnességiik a 4 f elektronhéjon elhelyezkedd elektronoktol ered, a
mégneses momentum erdsen anizotrop, lényegében Ising spin szabadsagi fokokkal. A TheTisO7
érdekessége, hogy a kétszeresen elfajult (I's dublett) legalso nivo felett egy mésik I's dublett
taldlhaté. Variacios szamitassal megmutattuk, hogy az elég erds Heisenberg kicserélgdés képes

a két nivot Oszekeverni és egy 1j, U(1) szabadsagi fokkal rendelkezs fazis johet létre. |[J.
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Romhanyi, K. Penc, el6késziiletben)|
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