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Bevezetés

Dolgozatomban bemutattam a sokrészecskés spin-palya kdlcsonhatds (SOI) hatdsat
kiilonbdz6 sokrészecskés kvantumrendszerekre. Az egzakt szamitasokat SOI
jelenlétében végeztem elGszor szerves vezetd polimer lancok-, majd 2D erésen
korrelalt, nem integralhato rendszer esetén. Az eredményt tobb, a SOI feliiletekre és
hatarfeliiletekre gyakorolt hatasat vizsgalo kisérlettel hasonlitottam Ossze, és ezekkel

sajatos magneses jelenséget magyarazd elméletet allitottam fel.

El6szor a szerves vezetd polimerlancok savszerkezetét szamitottam ki SOI és kiils
magneses tér jelenlétében. Megmutattam, hogy a SOI hogyan képes relaxalni a

vizsgalt 6tsz0gli monomer(l vezetd polimerekre vonatkozo lapossav kondiciokat.

Majd a SOI 2D erésen korrelalt rendszerekre gyakorolt hatasanak vizsgélatahoz egy
realis, nem integralhatd6 modell Hamilton operatorat irtam fel. Mivel a SOI csatolas
altalaban tobb nagysagrenddel kisebb, mint az elektron-elektron kdolcsdnhatas
csatolasa, az alacsonyrendii kozelit6 modszerek ilyen esetben nem tudnak megoldast
adni. Tekintettel a modell nem integralhatosagara, vizsgalatom soran egy olyan egzakt
megoldasi modszert alkalmaztam, amely 2D sokrészecskés, kétsavos, nem
integralhato, kolcsonhato kvantumrendszerekre alkalmazhat6, és egzakt alapallapotot
biztosit spin-palya kolcsonhatas jelenlétében. Ez a modszer a pozitiv szemidefinit
operatorok (PSO) tulajdonsagain alapszik, és korabban mar tobbszor sikeresen
alkalmaztdk nem integralhatd rendszerek vizsgalatdra. Tudomasom szerint
kétdimenzids fermionikus rendszerekre SOI jelenlétében kapott egzakt eredmények a

munkamat megel6zéen nem alltak rendelkezésre a szakirodalomban.

A PSO modszerrel egzakt alapallapoti hullamfliggvényeket kaptam a 2D modellhez
SOI jelenlétében. Magas rendszertdltés esetén ferromagneses alapallapotot talaltam,
ahol a t6ltéshordozok mobilitasa SOI-val fokozhat6. Megmutattam, hogy a modell és
a kapott eredmények hogyan alkalmazhatok arany nanoszemcsék feliiletére, ahol

méretfiiggd ferromagnesesség figyelhetd meg.



Tézis Pontok

A tézispontok kovetkezd listaja a sokrészecskés spin-palya csatolds sokrészecskés

kvantumrendszerekre gyakorolt hatasaival kapcsolatos munkamat foglalja 6ssze:

1. Lapos sav kondiciokat vizsgaltam Otszog, vezetOk polimerldncok esetén, SOI
jelenlétében. A vizsgalt rendszer savszerkezetét a Hamilton operator egyrészecske
jarulékanak k-térbe transzformalt, diagonalizalt matrixanak szekularis
egyenletébdl kaptam meg. El6szor is megmutattam, hogy SOI nélkiil a lapos sav
kondiciok merev, a Hamilton operator paraméterek kozott 1étrejovo
Osszefiiggésekhez vezetnek két Hamilton hopping paraméter esetében; a cellak
kozotti hopping nagysag t.-, €s az 6tszogl egységceella antenndja mentén 1étrejott
hopping erdsség ¢ esetén. Megmutattam, hogy ezeknek a paramétereknek a lapos
sav kondiciok altal meghatarozott értékrél torténd megvaltoztatdsa hogyan
eredményezi a lapos savok diszperziv savokka valasat.

Ezt kovetéen bemutattam, hogy a SOI hogyan tudja visszalapositani a diszperziv

savokat ¢s ezaltal lazitani a merev lapos sav kondicidkat.

a) Elészor abban az esetben, amikor a lapos sdv megoérizte az eredeti helyzetét
az energiaskalan (E-t). Ebben az esetben a SOI képes volt kompenzalni a t,
értéktdl valo 20-30%-os eltérést. Kis nagysagu, belsd SOI esetén 1 = 1 = A,
megoldasokat kaptam meg B = 0 és B # 0 esetben.

b) Megvizsgaltam, hogyan valtoznak a lapos sav kondiciok, ha hagyjuk az

sy

jelentenek megszoritast tobbé. A lapos sav energidja a kezdeti lapos sav
energiajahoz viszonyitva (E/AE) 10-20% koriil valtozott egy tetszéleges
energiaskdlan. A kordbban megszoritott tr,t. paraméterek 20-30%-Kal
valtoztathatok B = 0-nal, és a kiils6 magneses tér jelenléte még jobban

fokozza a SOI a lapos sav kondicio merevségét relaxald képességeit.



Egy 2D, itinerans, erésen korrelalt, kétsavos rendszert vizsgaltam, ahol a két sav
koziil az egyik tartalmazta az erésen korrelalt tdltéshordozokat. Figyelembe
vettem elsé szomszéd hoppingot €s hibridizaciot, lokalis egyrészecske potencialt

és hibridizaciot, Hubbard tipust kdlcsonhatast a korrelalt savban valamint SOI-t.

a) A vizsgalt rendszer savszerkezetét szamitottam ki, el6szor a Hamilton
operator egyrészecske jarulékat k-térbe transzformaltam, majd megoldottam
a szekularis egyenletét a Hamilton operator egyrészecske jarulékabol kapott
diagonalizalt matrixnak. Megmutattam, hogy a SOI hatasara a savok
felhasadnak, igy megsziinik a savok spinvetiilet szerinti dupla degeneracioja.
b) A pozitiv szemidefinit operatorok tulajdonsagain alapulé moédszerrel
meghataroztam a rendszer egzakt alapallapoti hullamfiiggvényeit alacsony és
magas koncentracios hataresetben. Magas koncentracids hataresetben
alapallapoti varhato értékeket szamoltam és ezekkel kimutattam, hogy a
levezetett alapallapot ferromagneses, a teljes spin z varhatdé érték
kiszamitasanak segitségével. Az r-fliggd hopping varhatd értéknél
kimutattam, hogy a SOI novekedésével novekszik, raadasul az értéke fiigg a

spin-vetiilettol.

A ferromagneses, nagy koncentracios hataresetben kapott alapallapoti
hullamfiiggvény felhasznaldsaval lehetséges magyardzatot adtam az arany
nanoszemcsék esetében tapasztalhatd méretfliggd ferromagnesességre. Az arany
nanoszemcsék feliiletét a 2D erésen korrelalt, kétsavos itinerans, spin 1/2
elektronokra modelleztem, SOI jelenlétében ¢és periodikus hatarfeltételekkel
felhasznalasaval. A ferromagnesesség az Au nanoszemcsékben akkor 1ép fel,
amikor azok elérik a nano méretet, ahol a részecskék nagy része a felszinen van,
igy a feliileti hatasok dominalnak €és a 2D modell ferromégneses alapallapota
valik relevanssad. A modellben a nanoszemcsék feliiletén 1évé bevonatok hatasat a
magnesezettségre a SOI erdsségére gyakorolt hatdsukkal magyaraztam. A
modellem esetében azt tapasztaltam, hogy a SOI erdssége befolyasolja a rendszer

teljes spin z vetiiletet a rendszerben.
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Introduction

In my dissertation | presented the influence of the many-body spin-orbit interaction
(SOI) on different many-body quantum systems. | performed exact calculations in the
presence of SOI, first in the case of organic conducting polymer chains and then in the
case of a 2D strongly correlated, non-integrable system. The result were compared to
several experiments relating the effects of SOI on surfaces and interfaces, and with

them theories explaining peculiar magnetic phenomena was established.

First | calculated the band structure of organic conducting polymer chains in the
presence of SOI and external magnetic field. | showed how SOl is able to relax the
rigid flat band conditions of the studied conductive polymers with pentagonal

monomer.

Then to investigate the effects of the SOI on 2D strongly correlated systems |
constructed the Hamiltonian of a realistic, non-integrable model. Since the SOI
coupling is usually many orders of magnitude smaller, than the coupling of the
electron-electron interaction the perturbative methods cannot provide solutions. Also
considering the model is non-integrable | used an exact solution method in my study,
which can be applied to two-band non-integrable systems, operates on a 2D many-
body quantum interacting system, and provides an exact ground state in the presence
of spin-orbit interaction. This method is based on the properties of positive
semidefinite operators (PSOs) and it has been successfully applied to study non-
integrable systems many times before. To my knowledge exact results for two
dimensional fermionic systems with SOl were however not available in the literature

prior to my work.

With the PSO method | obtained exact ground state wave functions for the 2D model
with SOI. In high system filling a ferromagnetic ground state was found, were the
mobility of the charge carriers found to be enhanceable by SOI. | showed how the
model and the found results apply to the surface of golden nanograins, where size

dependent ferromagnetism was reported.



Thesis Points

The list of the following thesis points summarizes my work relating the effects of

many-body spin-orbit coupling on many-body quantum systems:

1.

| investigated flat band conditions for conductive polymers with pentagon
chains in the presence of SOI. The band structure of the studied system was
obtained from the secular equation of the diagonalized matrix of the one-
particle part of the Hamiltonian transformed to k-space. First, | showed, that
without SOI the flat bands conditions cause rigid interdependencies between
the Hamiltonian parameters for two of the Hamiltonian hopping parameters;
the inter-cell hopping strength ¢, and the hopping strength along the antenna
of the pentagon unit cell ¢¢. | showed how changing these parameters from
the value defined by the flat band conditions cause the flat bands to become
dispersive bands.

Then | presented how SOI can reflatten the dispersive bands and thus relax
the rigid flat band conditions.

a) At first this was done while preserving the original position of the flat
band on the energy scale (E). In this case 20 — 30% deviation from the
t. value was compensated by the SOI. In the case of small, intrinsic SOI
A = 1 = A, solutions were obtained at B = 0 and B # 0.

b) I studied how the flat band conditions change if we let the reflattened
band appear at a new position on the energy scale (AE). In this case one
has one less flat band condition, which is used to deduce AE, the new
positions of the formed flat band. This way the rigid flat band conditions
are not restrictive anymore. The energy of the flat band relative to the
initial flat band energy (E/AE) changed around 10 —20% on an
arbitrary energy scale. The formally restricted parameters ¢, t. could be
changed with around 20 — 30% at B = 0 and the presence of external

magnetic field enhances the relaxing properties of SOl even more.



| studied a 2D, itinerant, strongly correlated, many-body system, with two
bonds, one of which contained the strongly correlated charge carriers. | took
first neighbour hoppings and hybridizations, on-site potentials and
hybridizations, Hubbard type interaction in the correlated band and SOI into

account.

a) | calculated the band structure of the studied system, by first
transforming the one-particle part of the Hamiltonian to k-space, then
solving the secular equation of the diagonalized one-particle Hamiltonian
matrix. | showed that SOI causes the bands to split, ceasing the spin
projection double degeneracy of the bands.

b) | used the method based on the properties of positive semidefinite
operators to deduce the exact ground state wave functions of the system
at low-, and high concentration limit. | calculated ground state
expectation values in high concentration limit and with them | showed
that the deduced ground state is ferromagnetic, by calculating the total
spin z expectation value. For the r-dependent mobility | showed that it
increases with increasing SOI, moreover it has a spin projection
dependency.

Using the ferromagnetic ground state wave function in high concentration
limit, | provided a possible explanation for the size dependent
ferromagnetism experienced in the case of golden nanograins. The surface of
golden nanograins was modelled with the 2D strongly correlated, itinerant,
spin 1/2 electrons on lattice, with two bands, SOl and periodic boundary
conditions. The ferromagnetism occurs in Au nanograins when they reach
nano size, where the majority of the particles is on the surface, thus surface
effects become dominant and the ferromagnetic ground state of the 2D model
becomes relevant. In this model, | explained the effects on the magnetism of
the protective agents on the surface of the nanograins through their influence
on the SOI strength. | found in the case of my model, that the SOI strength
affects the total spin z projection in the system.
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