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1. fejezet

A tartalomrdl roviden

1.1. A tanulmanyozott rendszerek

Doktori tanulmanyaim sorédn sokrészecskés, erésen kolcsonhatd, kvan-
tummechanikailag viselkedd, nemintegralhatd, periodikus rendszerek alapal-
lapoti tulajdonsagait tanulmanyoztam a Hubbard-modell keretében, egzakt
modszerek alkalmazdsdval. A leirds elméleti szilardtestfizikai apparatust
igényel, igy az ”erdsen kolcsonhatd” jelzé — a szakteriilet fogalomkorének
megfeleléen — azt jelenti, hogy a kolcsonhatas erdssége sokkal nagyobb,
mint a kinetikus energia jarulékai. A kolcsonhatés tehat nem perturbécios
hatdsként jelenik meg, hanem mérvadd tényezoként 1ép be a fizikai folya-
matokba. Ezenkiviil érdemes megvilagitani a ”nemintegralhato” jelzo tar-
talmat is, ami azt fejezi ki, hogy a rendszer szabadsigi fokainak szama
meghaladja az értelmezett mozgasallandok szamat.

a) b.) c.)

1. dbra : A tanulmanyozott rendszerek sematikus dbrai.

A vizsgélatok els6 szakaszaban egy olyan kvazi-egydimenzids strukturat
elemeztem, amely hatszog alakil celldk egyméshoz kapcsolt lancolatabol
all az l.a abran lathaté elrendezés szerint. A hatszogek csidcspontjaiban
szénatomok helyezkednek el, melyekhez, a rendszer konkrét kémiai valto-
zatatol fliggben, tovabbi atomok vagy atomcsoportok kapcsolddhatnak, és
a hatszogeket periodikusan egymédshoz lancolé kémiai kotéseket is kiilonféle
atomok valésithatjak meg. A ”kvazi-egydimenziés” elnevezés arra utal, hogy
noha a kristalyszerkezet sikbeli hatszogekbdl épiil fel, a rendszer geomet-
rial rédcsa egy egydimenziés lancot alkot. Azokat a szerves polimereket,
melyek szerkezeti felépitésiik alapjan az 1.a abran vazolt csoportba tartoz-
nak, Osszefoglalé néven polifenilén tipusi vegyiileteknek nevezziilk. A po-
lifenilének tanulmanyozasat kovetben vizsgalataimat az 1.b és 1.c dbrakon
feltiintetett kétdimenzios rdcscsal rendelkezd nanostruktirdkra is kiterjesztet-
tem. Az 1.b dbrén felrajzolt négyzetes halé racspontjaiban olyan fématomok
vannak lokalizdlva, melyeken nincs ered6 magneses momentum, az 1.c abra
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pedig egy kisméretii, méhsejtes szerkezetii, szénatomokbdl felépitett grafén
tipusu rendszert mutat be.

Mindharom rendszer esetében egzakt mdédszereket hasznaltam fel az alap-
allapoti hullamfiiggvény és a hozza tartozé alapallapoti energia meghataro-
zésara, ami azt jelenti, hogy a modellszinten vett kozelitésektdl eltekint-
ve a szamitdsaim nem tartalmaznak approximaciékat. Az eredményeim
tehat pontos keretbe foglaljak a kapott alapallapotok fizikai jellemzd&it olyan
kortlmények kozott, amikor a rendszerek, sokrészecskés mivoltukbol adodé-
an, erésen korrelaltak.

1.2. A disszertacio szerkezeti felépitése

A konnyebb eligazodds kedvéért szeretnék egy rovid rendszerezd atte-
kintést adni a dolgozatom tovabbi fejezeteinek tartalméardl. A bevezetdt
magaba foglalé 2. fejezetben a kutatasi témamhoz kapcsolédd szakiro-
dalmi el6zményeket targyalom, a 3. fejezetben a tanulményozott rend-
szerek Hamilton-operatorainak altalanos felépitését mutatom be, a 4. fe-
jezetben pedig részletesen ismertetem a szamitasok soran alkalmazott egzakt
modszerek el6torténetét és technikai 1épéseit. Az ezt kovetd négy fejezet
a sajat eredményeimet Oleli fel az aldbbi felosztas szerint: az 5. fejezet
témdja a polifenilén tipusd lancok egzakt alapéllapotainak meghatarozasa
és fizikai jellemzése, a 6. fejezet a fazistér kiterjesztésének megvaldsitdsat
és vizsgdlatat taglalja polifenilén tipusu lancok esetében, a 7. fejezet egy
lehetséges elméleti magyardzatot prezentdl a nemmaéagneses fématomokat
tartalmazo kétdimenzids négyzetes rdccsal rendelkezd nanoszerkezetek fer-
romagneses viselkedésére vonatkozdan, a 8. fejezet pedig egy kétdimenzids
méhsejtes szerkezettel rendelkezé nanostruktiura egzakt alapallapotainak meg-
hatarozasat és a kapcsolédo fizikai tulajdonsdgok feltdrasat tartalmazza. A
disszertdciom eredményeit a 9. és 10. fejezetekben taldlhatd magyar és an-
gol nyelvili 6sszefoglalok stiritik. Végiil, a dolgozatomat a hivatkozasokat
felsorakoztaté irodalomjegyzék és ot fiiggelék zarja. Az utolsé fiiggelék
tajékoztatast ad a megjelent kozlemények és az altalam tartott konferencia-
eldadéasok listajarol.
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Bevezeto

2.1. A polifenilén tipusi lancok

A polifenilének osztalydba szamos vegyiilet besorolhatd, példaként kira-
gadva megemlitem a polifenil-éter, polifenilén-ozid, polifenilén-szulfid, poli-
etilén-tereftaldt, polibutilén-tereftaldt, aromas poliamid és polifenilén-vinilén
elnevezésili reprezentansokat. A fentebb felsorolt vegyiiletek specidlis fizikai
és kémiai tulajdonsdgaik folytan rendkivil széles tartomanyt Olelnek fel a
gyakorlati alkalmazasok palettdjan. A kovetkezdkben szeretnék felvillantani
néhany elemet az ipari és mérnoki alkalmazasok szines spektrumabdl.

A polifenil-éter (PFE) lancstruktirajaban egy-egy oxigénatom &ltal 16t-
rehozott kémiai kotéssel kapcsolddnak egymadashoz a hatszoges cellak. A
PFE igen figyelemreméltd termikus és oxidacids stabilitassal rendelkezik, és
az ionizacids sugarzasokkal szemben is nagyfoku biztonsdgot mutat. Eppen
ezért kivaléan alkalmazhaté olyan berendezésekben és gépekben, amelyek
extrém kornyezeti hatésnak vannak kitéve. Igy példdul folyadékként fel-
hasznalhaté diffuzids pumpéakban, ultramagas vakuumot el6allitéd egységek-
ben vagy kiilonbozé héatadasi folyamatokban. Ezenkiviil széles kérben al-
kalmazzak turbinak, sugarhajtomiivek, elektromos csatlakozék vagy magas
hémérsékletii hidraulikus rendszerek kenéanyagaként is. [1-3]

A polifenilén-oxid (PFO) lényegében a PFE-nek egyfajta kémiai médo-
sulata, ugyanis a PFE és a PFO kozti szerkezeti kiilonbség csupan abban
mutatkozik meg, hogy mig a PFE-ben nem kapcsolédnak kiilsé atomok a
hatszogekhez, addig a PFO ldancdban metilcsoportok (C'Hj) csatlakoznak
bizonyos szénatomokhoz a ldnc mentén periodikus elrendezésben. A PFO
polimereket mlianyag gyantakként tartjak szamon, amelyek polisztirénnel,
iiveggel vagy nylonnal képzett kompozitjaikkal egylitt alapvetd elemei a
mechanikailag stabil, nagy szilardsagui, nedvességalldé mérncki miianyagok
gyartasanak. Ezek foként a szamitégépiparban, telekommunikacios eszkozok
kivitelezésében, illetve autéalkatrészek eldéllitdsaban kapnak szerepet. [4]

A polifenilén-szulfid (PFS) szerkezetét kénatomok altal létesitett kémiai
kotésekkel Osszekapcesolt aromés hatszogek sorozata alakitja ki. A PFS a
termoplasztikus mérncki miianyagok egyik legkivalébb varidnsa, mely nagy-
foku ellenéllast mutat a kiillonb6zé kémiai és termikus hatdsokkal szemben,
mint példaul savak és lugok, fehériték, rozsdasodds, kopds, napsugarzis,
égés. Emellett kitlin6 mechanikai tulajdonsidgokkal is rendelkezik, hiszen
magas tlréshatarig formazhatd és préselhets. A felsorolt eldnyos sajatsdgai
miatt alapanyagul szolgdlhat membranok, tomitések, csomagoléanyagok,
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papirgyartashoz sziikséges filcek vagy széntiizelésti kazanokban alkalmazott
flistszlirok készitésében. Elektronikai szempontbdl nélkiilézhetetlen fontos-
sagi az a korilmény, hogy az egyébként szigetel6 PFS oxidéacioval vagy
adalékanyagok hozzdaddsaval félvezetévé tehetd. Kiilon érdekessége, hogy
mianyag mivolta ellenére ratitéskor fémes hang hallhato, amely egyedivé és
konnyen felismerhet&vé teszi a polimert. [5]

A polietilén-tereftaldt (PET) a hére ldgyuld polimerek kategoridjaba tar-
tozik, ennélfogva kitling alapanyagként szolgal szintetikus szdlak, mérnoki
gyantdk eloallitasaban, élelmiszeripari termékek taroléedényeinek gyarta-
saban (pl. dsvanyvizes palackok), és minden olyan alkalmazdsban, ahol
héformézassal készitett komponensek funkcionédlnak. [6,7]

A polibutilén-tereftaldt (PBT) szintén a hére lagyulé miianyagok kozé
sorolhatd, amely igen kedvezd kémiai és mechanikai tulajdonsagokkal ren-
delkezik. Stabilan ellenall a kiilonb6zé olddszerek hatdsanak, ugyanakkor
mechanikailag massziv és hoalld is. Egésgétl(’) anyagokkal kezelve éghetet-
lenné valik, és szigeteloként elsésorban az elektromos és elektronikai iparban
hasznosul. [7,8]

Az aromds poliamid (Aramid) olyan szdlakat képez, melyekben a mole-
kuldk orientaciéja koveti a szal tengelyét, igy megfelel6 modon kihasznalhato
a kémiai kotések erdssége. Az Aramid specidlis szélas szerkezete biztositja
azt a strapabird képességet, ami elengedhetetlen példdul a munkavédelmi és
katonai ruhdzatok, goly6alld mellények, sportfelszerelések, kerékpargumik
és szadmos repulégép-ipari alkalmazds minGségi gyartasahoz. Az Aramidot
remek hoalld tulajdonsdga képesiti arra is, hogy helyettesitse az azbesztot.
[9]

Végiil, zarva a vegytiletek felsorakoztatdsét, a polifenilén-vinilén (PFV),
alkilalt és metoxilezett szarmazékaival egyiitt, félvezets tulajdonsdgai miatt
értékes képviselGje a polifenilén osztalynak. Elektromos és optikai jellemz6i
alapjan f6képpen fényemittdlé diodak (LED) kialakitdsara alkalmas. A
PFEFV-t tartalmazé diddak sarga-zold fényt bocsdtanak ki, a diéda altal emit-
talt fény frekvencidjanak megvaltoztatdasahoz pedig olyan PFV-szarmazéko-
kat hasznalnak, melyekben molekulak kicserélése révén biztositjak a kivant
szint. Ezenkiviil a PFV organikus napelemek elektrondonor anyagaként is
hasznosithaté. [10,11]

Az el6z6ekben részletezett hagyoményos alkalmazdsi teriiletek mellett
ujfajta irdnyzatok is életre keltek a polifenilén tipusu rendszerek vizsgalatai
soran, mintegy kiterjesztve és tovabbfejlesztve ezzel a gyakorlatban po-
tencialisan megvalésithaté és kamatoztathato alkalmazasi modozatok korét.
Ezekben a kozleményekben, a rendszerek belso fizikai tulajdonsdgainak mé-
lyebb megértését megcélozva, tanulmanyoztak tobbek kozott a fotofizikai
gerjesztési spektrumot [12,13], illetve fényemisszids jellemz8ket [14], mérték
az optikai gerjesztéssel indukalt tranziens vezetOképességet [15], emellett
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foglalkoztak még hémérsékletfiiggd elaszto-hidrodinamikai sajatossigok [16],
fajhébeli frekvenciafiiggés [17], valamint dinamikai korrelacidk [18] vizsgala-
taval is. Ezenkiviil olyan értekezések is napvilagot lattak, melyek nanotech-
noldgiai alkalmazdsi lehetéségeket sejtetnek [19], vagy éppen iizemanyagcel-
1ak technoldgiai fejlesztésével kapcsolatos elemzéseket tarnak fel [20]. Meg-
emlitem tovabba azt is, hogy a PFE-re alapozott termoelektromos nano-
eszkozokkel kapcsolatos vizsgdlatok arra a koévetkeztésre vezettek, hogy az
elektronok kozott fellép6 korrelacids effektusok el nem hanyagolhatd, 1ényegi
szerepet toltenek be a rendszerben lejatszodé fizikai folyamatokban [19],
mint ahogyan az mar kordbban is megallapitdst nyert a polifeniléntdl eltéro
szerkezet(l konjugédlt polimerek esetében [21]. Ez is aldtdmasztja azon to-
rekvéseimet, miszerint egy sokrészecskés rendszer valésaghti leirdsahoz fel-
tétlentil sziikség van a korrelacids hatdsok egzakt figyelembevételére.

A polifenilén tipusi struktirdk sokszinil alkalmazhatdsaga azonban ko-
rantsem alkot teljes képet ezen rendszerek sajatsdgairdl, hiszen a lancok
lehetséges fizikai allapotai és az azokat érint6é fobb fizikai tulajdonsagok te-
kintetében mind ez idaig nem alltak rendelkezéstinkre kiterjedt eredmények.
Eppen ezért tliztem ki kutatasaim f6 iranyvonalaként azt a célt, hogy pon-
tosan meghatarozzam a polifenilén alapallapotat, és megvizsgaljam az alap-
allapot relevans fizikai jellemzoit.

2.2. Fermionikus rendszerek

Az er6sen kolecsonhatd fermionikus rendszereket az utébbi évtizedekben
igen intenziven novekvo érdeklédés ovezte, ugyanakkor a témakor napjaink-
ban is 6rzi aktualitasat a kondenzalt anyagok fizikdjanak tertiletén. Szamos
elméleti leiras sziletett, melyek az erGsen korrelalt elektronrendszerek fizikai
tulajdonsédgait a Hubbard-modell [22] keretein beliil targyaltak. A korrelaci6
természetesen a fermionok szaméanak novelésével egyre szignifikinsabba va-
lik, azonban mar a ’90-es évek elején felismerték, hogy az alacsony kon-
centracios hatareset nemcsakhogy megtartja a Hubbard-modell szintjén ka-
pott rendszerviselkedés f6bb sajatsdgait [23,24], de alapul szolgdlhat nem-
perturbativ megolddsok kifejlesztésében is [25]. Az alacsony koncentraciés
tartomany fizikai jellemzdinek feltérképezése kétrészecskés koriilmények fi-
gyelembevételével indult el egydimenzids gylirtik és kétdimenzids téruszok
[26,27], illetve a kétdimenzids kételektron-probléma [28] vizsgdlata kapcsan.
A tovdbbiakban kétrészecskés szinten tanulményoztdk az elektronok kol-
csonhatds okozta delokalizdcidjat négyzetes léncokban [29], lyukak korre-
laciGjat Otszoges és hatszoges ldncokban [21], az alapéllapot stabilitdsat
kiilsé potencidl jelenlétében [30], és emellett magnetooptikailag csapdazott
fermionikus litiumatomok fermionizaciéjardl is beszamoltak [31].
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Tovéabbfejlesztve a jellemzések kvalitasat, haromrészecskés szinten is foly-
tak vizsgdlatok, melyek esetében a kozlemények olyan témakat targyaltak,
mint példaul haromrészecske-korrelaciok alapallapotra vett hatasanak ta-
nulményozasa kétdimenzids elektrongazban [32], haromrészecske-korrelaciok
szémitdsa dinamikus dtlagtérelmélettel [33], az energiaspektrum vizsgalata
nanogytiriiben szennyez6 figyelembevételével [34], harmonikusan csapdazott
fermionok jellemzése [35,36], ultrahideg kaliumatomokkal demonstrélt Efi-
mov-effektus leirdsa [37], kontaktparaméterek jellemzése két dimenzidéban
[38], vagy atomok viselkedése egydimenziés harmonikus csapddban [39)].
Ezek mellett figyelemremélt6 helyet kapott a kvantumpettyekbe zart harom-
elektron-rendszer elemzésének targykore is, ahol megtalalhaté a palyaimpul-
zus-momentumot érinté mégikus szdmok eredeztetése [40], alapallapoti tu-
lajdonsdgok elemzése szennyezd jelenlétében [41], magneses térbeli elektron-
elektron korreldcidk és alapallapoti szimmetridk tanulményozasa [42], mag-
neses térbeli alapallapoti elektronstruktura és palyaimpulzus-momentum vizs-
galata [43], gyenge magneses térbeli gerjesztési spektrum és spinszerkezet
analizise [44], valamint az energiaspektrum feltdrasa szilicium-germéanium
alapi kvantumpettyekben [45,46]. Ezenfeliil, a kétdimenziés Schrodinger-
egyenlet egzakt [47] és approximativ [48] megolddsai mellett olyan kozlemé-
nyek is sziilettek, melyek a haromelektron-allapotok osszefonddottsagaval
foglalkoztak [44,49].

Négyrészecskés szintre 1épve, elséként olyan publikaciokat emlitek, me-
lyek atomi szinti keretbe foglalva targyaltak a négyelektronos rendszereket.
Ezen targykorhoz sorolhaté példaul az elektronkorrelaciok kvantummecha-
nikai szimmetridjanak vizsgdlata négyelektronos atomokban [50], négyelekt-
ronos atomok és ionok kotott allapotainak analizise [51], a berilliumatom
szingulett [52] és triplett [53] éllapotainak tanulményozdsa, valamint az
erds korrelaciés hatdreset [54], illetve kvantumkémiai mdédszerek [55] meg-
valdsitdsa a Hook-atomban. Az atomi skalan tilhaladva, szdmos tanulméany
foglalkozott a kvantumpettyekbe zart négyelektron-struktira problémajaval,
melyek esetében példaként hozom az alacsonyan fekvd allapotok feltarasat
[56], mégneses térbeli alapallapotok meghatérozasit [57], a Kondo-effektus
kisérleti kimutatasit [58], illetve mdagneses térbeli energiaspektrumok és
spinkonfiguricidk vizsgalatat [59]. Ezeken tilmenden érdemes szdt ejteni
olyan értekezésekrol is, melyeknek témaja az Osszefont allapotok kisérleti
[60] és elméleti [59] tanulményozdsa, valamint a kétdimenzids elektrongéz
négyrészecskés optikai gerjesztéseinek lefrasa [61]. Az elméleti mddszerek
viszonylataban értékesek az effektiv térelmélet [36], a Hartree-Fock per-
turbécids elmélet [62], illetve a redukélt siiriségmétrixok elméletének [63]
eszkoztarat felvonultaté publikacidk is.

A néhéanyrészecskés jellemzésekhez kapcsolédéan fontosnak tartok még
kiemelni olyan kozleményeket, melyeknek targya a periodikus potencial és
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kiils6 méagneses tér hatasa alatt 1évé kétdimenzios elektrongaz allapotainak
leirasa [64], korreldlt elektronok viselkedése félvezetd kvantumgytiriben [65],
ultrahideg fermionikus atomok kvantumaéallapotainak ismertetése optikai di-
pdlesapdéban [66], Kondo-effektus tanulmanyozasa Anderson-szennyezok ré-
vén 1étrejové kvantumpettyekben [67], inhomogén parképzédés fermionikus
szuperfolyadékban [68], excitonok kotott dllapotainak vizsgdlata gyéméant-
ban [69], valamint nemlokdlis Coulomb-kélesonhatés effektusai grafénban,
szilicénben és benzolban [70].

A néhéanyrészecskés szintrol indulva gyakorlatilag folytonosnak tekinthe-
t6 az atmenet a sokrészecskés leirdsok iranyaba, hiszen néhany tanulmény
mar a kétrészecske-probléma elemzése nyoman is érdemi informécidkat jésolt
a rendszerek sokrészecskés viselkedésére vonatkozdan [21,29,31]. A kvazi-
egydimenzios struktirakat illetden mindenképpen sikerként konyvelhetd el
a haromszoges lancok [71], a gyémantldnc [72], az Otszoges szerves ldncok
[73], valamint a cikcakk [74] és karosszék [75] tipusu hatszoges ldancok sokré-
szecskés egzakt alapéllapotainak meghatarozasa. Magasabb dimenziékban
kivitelezett szamitasok pedig olyan témakoroket oleltek fel, mint példdul
kétsavos rendszerek nem-Fermi-folyadék tipusu viselkedése normal fazisban
[76], kétdimenzids, kétsdvos, rendezetlen rendszerek egzakt alapallapotainak
bemutatasa [77], a Hubbard-kdlcsénhatds delokalizacios effektusainak egzakt
vizsgalata két dimenzidban [78], vagy a kétdimenzids [79-81], illetve a hdrom-
dimenziés [79,82,83] periodikus Anderson-modell keretében egzaktul megha-
tarozott alapallapotok tanulmanyozasa.

Mivel a doktori dolgozatom maésodik felében négyzetes és hatszbges szer-
kezetli kétdimenziés rendszerek alapallapoti tulajdonsagait targyalom, sziik-
ségszerlinek tartom bizonyos szempontok alapjan rendszerezni a jelzett struk-
turakat érinté eddigi ismereteinket. A kétdimenzids racsok szakirodalméban
roppant fajsdlyos helyet foglalnak el a négyzetes és hatszoges kompozicidk,
éppen ezért nem meglepd, hogy a témaban hosszi évtizedek soran tetemes
mennyiségii publikicié halmozddott fel. A disszertaciém véges mivoltabol
adddoan az ismeretek felsorakoztatasa és rendszerezése soran természetesen
nem lehet szempont a teljesség igénye, mindenesetre megprobaltam a lehet6
legkompaktabb formaban Gsszegyiijteni a targyhoz tartozé informaciokat.

A négyzetes rdacsokat illetéen els6ként a Hubbard-modell keretében leve-
zetett eredményeket emlitek meg, melyek az elektronkorrelaciék csoportel-
méleti tdrgyaldsan [84], a Hiickel-Hubbard korreldciés diagramok elemzésén
[85], illetve szupravezetd allapotok leirdsan [86-93] til tanulmanyoztik a
Mott-atmeneteket [89,94,95], és felvetették a kvantum-fézisatalakuldsok 1é-
tezésének lehetéségét [96] is. A maégneses tulajdonsdgok vonatkozdsdban
kimutattak ferromagneses [97] és antiferromagneses [92,95] fazisokat, egzak-
tul meghatdroztak itinerdns ferromagneses alapallapotokat [98], valamint
megvizsgaltak a Nagaoka-dllapot instabilitdsat [99] és héromrészecske-kor-
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reldcidit [100] is. A Hubbard-modellen kiviil a négyzetes rendszerekben
szamos mas modellkorilmény alkalmazasat is megvaldsitottdak, példaul a
Hubbard-Holstein- [101], a t-J [102-107], a Heisenberg- [108-119], az Ising-
[120-128], a Villain- [129], az XY [130-135], az XXZ [136-139], a Union
Jack [140], a Dzyaloshinskii-Moriya- [141], a spin-palya [142], a compass
[143] vagy a hard-core [144] modell keretein beliill. Elvonatkoztatva a mo-
dellszintli leifrasok tipusatél kiemelem még azt is, hogy rendkiviil kiter-
jedt vizsgalatokat folytattak a négyzetes racsok fazisdiagramjainak feltardsa
kapcsdn, ami olyan fazisok megismerését eredményezte, mint példaul spin-
folyadék [109,119], Andreev—Lifshitz-féle szuperszilard fazis [145,146], fer-
rimagneses [147], valamint félfém [148] &llapotok. A kiilonbo6z6 fazisok kozot-
ti atmenetek tanulmanyozasa is sok pozitiv hozadékot generalt, hiszen olyan
érdekességeket bocsatottak kozre, mint példdul topologikus [149,150], rend—
rendezetlen [151], iivegszerii [133], Kosterlitz—Thouless—Berezinsky-féle [134],
paramagnes—antiferromégnes [124,125,127], antiferromégnes—spinfolyadék [152],
illetve Mott-szigetel6—szupravezetd [153] dtmenetek jellemzése. Mindezek
mellett foglalkoztak még a kvantum-Hall-effektus [154,155], Gsszefont alla-
potok [118,156], spinhulldmok [157], illetve nemmagneses [108,158] és feliileti
[159] szennyezék hatdsainak vizsgélataval is.

A méhsejtes szerkezetl, hatszoges struktirdk esetében is igen intenziven
tanulmanyoztdk a rendszer fazisdiagramjait és relevans fazisatalakulasait.
Szdmos értekezés targyalta a rendszer alapallapoti fézisdiagramjait [160-
170], melyeken paramégneses, ferromagneses, antiferromégneses és spiralis
fazisok is dbrazolédnak. Az idézett koézlemények [160-170] némelyikében
arrol is beszamoltak, hogy a fazisdiagram meghatdrozott szelvényét spin-
folyadék fazis foglalja el [162,167,170], mig két esetben nem taldltak bi-
zonyitékot az allapot kialakuldséra [168,169]. Az utébbi években élénk
vitdk forrdsava valt a spinfolyadék fazis létezése koriil kialakult bizonyta-
lansag, ugyanis a spinfolyadék allapot 1étrejottét megerdsitoé tanulményokkal
[171-177] szemben megjelentek olyan értekezések is, melyek a spinfolyadék
fazis hidnyét igazoltak [178,179]. Ezeken tilmenden vizsgaltak szupravezetd
[180,181] és Mott-szigetelé [182] allapotokat, illetve olyan specidlis fazisokat
is kimutattak, mint toltéssiiriiség-hulldmok [183], spinstirtiség-hullamok [184],
anomalis kvantum-Hall-fazis [185], ortogondlis Dirac-félfém [186,187] spinrés
[188], Fermi-folyadék [189,190], valamint spiniiveg [191] &llapotok. A fazis-
atalakuldsok elemzése révén is sok értékes informaciéval gyarapodott az is-
meretanyag, hiszen a paramégnes—antiferromagnes [192] és antiferromégnes—
ferromdgnes [160,164] atmenetek tanulményozasa mellett példaul Néel-"va-
lence bond solid” [193], félfém-szigetel6 [192,194], illetve —antiferromégneses
szigetel6 [195-197], félfém-szupravezetd [198], Kondo-szigetel6—spinfolyadék
[199], valamint spinfolyadék—Mott-szigetelé [162] tranzicidk leirdséval is bé-
viilt a paletta. Ezenkiviil olyan publikacidk is sziilettek, melyek a rendszer-
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ben jelenlévo szennyezok elektronstruktirara gyakorolt hatasat ismertették,
példaul mégneses szennyez6k Kondo-modell szint{i figyelembevétele [200,201],
vagy szennyezépotencidl Green-fliggvény mddszerrel torténé leirasa [202]
révén. Tovabbi érdekességként megemlitem azokat a kozleményeket is, me-
lyeknek téméja a Dirac-pontok mozgdsénak [203] és rejtett szimmetridinak
[204] feltérképezése, a Haldane-féle hatszoges récs peremadllapotainak és 6sz-
szefondédottsagi spektruménak analizise [205], valamint szupravezetd Joseph-
son-dtmenetek [206], illetve a Hofstadter-pillangé [207,208] vizsgalata.

Végezetiil megjegyzem, hogy a négyzetes és méhsejtes szerkezetii rend-
szerek Osszehasonlité elemzése kapcsan olyan publikdcidk is részévé valtak
a szakirodalomnak, melyek fizikai [209-211] vagy éppen geometriai [212]
indittatdsi Osszevetéseket taglalnak.
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3. fejezet

A tanulmanyozott rendszerek

Hamilton-operatorainak felépitése

Gordiilékenyebbé téve a kés6bbi fejezetek olvashatdsagat, szeretnék egy
rovid attekintést adni a disszertacidmban tanulményozott rendszerek Ha-
milton-operatorainak természetérol. A vizsgélt struktirdk sokrészecskés jel-
legébdl addéddan célszerti a leirast kvantumtér-elméleti szinten megvaldsitani,
ami a részecskék egyszeril keltésével és eltiintetésével effektive kezelhet6bbé
teszi a matematizalast, mint a hagyomdanyos els6kvantdldas. A kvantum-
térelmélet specidlis formalizmusit méasodkvantdlasnak nevezziik. Mint is-
meretes, az elsOkvantalt elmélet eszkozei a differencidloperatorok és a nor-
malizalt hullamfliggvények, mig a masodkvantalt formalizmus a lehetséges
allapotokat a betoltési szamok Hilbert-terének elemeiként kezeli. A betoltési
szamok segitségével megtestesitett allapotokra azonban a differencidlopera-
torok nem képesek hatni, igy a Hamilton-operdtor szerkezetének is a ma-
sodkvantalt formalizmushoz kell igazodnia. Ennek megfelel6en a

H= Hy + Vv 1
kinetikus  kOlcsonhatési
tag tag

Hamilton-operator H, kinetikus jaruléka a

m
ﬁO:TO+ZTn

n=1
NA NA
Ty=3 > einio Tu=3 3 7 el 2)
o =1 o ij=1

]

alakot olti. (2) kifejezéseiben a é;r ., fermionikus kelté operator létrehoz egy o

spinvetiilettel rendelkezo6 elektront a rendszer 7 csomépontjan. éj » adjungalt
parja a ¢; , fermionikus annihildlé operator, amely eltiinteti a o épinvetiﬂetﬁ
elektront az ¢ csomépontrdl. 7;, az ¢ csomépont lokdlis részecskeszam-
operdtordt jeloli, ami forméjit tekintve n; , = éjpéi,g. Mindezek értelmében
T a kinetikus energia lokdlis csoméponti jarulékait tartalmazza, ahol az ¢;
lokalis egyrészecske-potencidl az i csomoéponton tartézkodoé elektron ener-
gidjat reprezentalja. A kinetikus energia valddi dinamikus jarulékait a T,
operatorok adjak, melyek az elektronok csomoéponti ugrasaihoz kapcsolédnak.
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(n)
ij
rixelem rendelheté hozzd, amely az i és j csomodponti allapotok atfedési
(n)
ij
dex lényegében azt jellemzi, hogy milyen tévol van egymastél az i és a

Az elektron j-bdl i-be torténd csomdponti ugrasahoz a t;.” hopping-mat-

integralja, és az adott ugrds energidjat hatarozza meg. A t..’-beli n in-
j csomopont, hiszen n szamértéke éppen azt fejezi ki, hogy j hanyadik
szomszédja i-nek. fgy ha i és j els6-, méasod-, harmad-, ..., m-edszomszéd
viszonyban van egymadssal, akkor n értéke rendre n = 1,2,3,....m. m
értékét pedig mindig az adott struktira geometridja és mérete szabja meg
azaltal, hogy mi az a legnagyobb szomszédtavolsag, ami még értelmezheto
a rendszerben. Lathato, hogy Ty-ban és T),-ben is spinindex és csomdponti
index szerinti Osszegzés szerepel, mivel azonban fermionikus rendszereket
targyalunk, > két jarulékcsoportot foglal magéba, nevezetesen a o = % és a
o= —% vetiiletekhez tartozé komponenseket. . pedig annyi tagot szamlal,
amennyit Np, vagyis a rendszerben jelenlévé csomépontok maximaélis szama

definidl. Erdemes szem el6tt tartani azt a tényt is, hogy n novekedésével
(2) 4B 4@ 4m)
ij g o vig o v

rendre 1,2,3,...,m — 1 nagysagrenddel kisebb energiat ad. Ennélfogva ab-

rohamosan csokken tl(?) értéke, hiszen tz(jl»)—hez képest t

szolit jogosan alkalmazhaték olyan modellszinten vett kozelitések, melyek
akar mar a mésodszomszéd jarulékoktol kezdédéen elhanyagoljdk >, T,-
ben a magasabb rend elemeket.

Miutén ismertettem az (1) Hamilton-operétor Hy kinetikus részének
masodkvantalt formajat, ésszpontositsunk a V kolesonhatdsi tagra. Az 1.1.
alfejezetben bemutatott fermionikus rendszerek tanulményozésa folyamén
mindvégig Hubbard-tipusd modellt alkalmaztam a részecskék kozott kiala-
kulé kélesonhatds lefraséra. Ennek értelmében V = Hyy a

Np
Hy =U Y fiohi—q (3)
=1

kifejezés szerint alakul, ahol U a kolcsonhatas erdsségét jellemzo csatolasi
alland6. A Hubbard-modell koncepcidja a kovetkezd gondolatmeneten alap-
szik: Ha két elektron kolecsonhatdsat tekintjik vakuumban, akkor a koztiik
haté Coulomb-taszitas potencidlja a két elektron kozotti tavolsag recipro-
kaval ardanyosan csokken, tehat a kolcsonhatas a végtelenben valik nullava.
Ha viszont megnoéveljiik az elektronok szamét, akkor a Coulomb-taszitas a
részecskék daltal kezd learnyékolddni, és az drnyékolds anndl kifejezettebb,
minél tobb elektron van jelen. Ennek nyoman a Coulomb-taszitas egy rovid
hatésugari, tobbnyire exponencidlisan lecsengé kolesonhatdssa valik. A
Hubbard-modell keretein beliil ezen erésen lecsengé fliggvény sorfejtésében
szereplo tagok koziil csak a legnagyobb jarulékokat vettem figyelembe, amik
a fliggvény kicsi tavolsdgokhoz tartozé részét fedik le. Ezek a kis tavolsagok
fizikailag gy realizalédnak a rendszerben, hogy két ellentétes spinvetiilet
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elektron ugyanazon a csomoéponton tartézkodik, és a modell csak az egya-
zon csomoéponton 1évé elektronok koézotti Coulomb-taszitast veszi figyelembe
— ahogyan ez (3)-ban is megfigyelheté. Természetesen az egycsomdponti
Hubbard-jarulékok mellett az els6-, mésod-, harmad-, ..., m-edszomszéd
elektronok kozotti Coulomb-taszitds is él a rendszerben, de ezek nagysdga
rendre 1,2, 3,...,m nagysagrenddel kisebb az egycsoméponti tagokhoz vi-
szonyitva, éppen ezért a magasabb rendii, hosszabb hatétavolsagu jarulékok
elhanyagolhatdk a leirds sordn. Ezt a megallapitast olyan kisérleti adatok is
alatamasztjak, melyek szerint az egycsoméponti Coulomb-taszitas energidja
szerves periodikus rendszerekben 10 eV koriili értékre becstilhetd [19,21,213-
215], tehat a lokélis Hubbard-jarulékok valéban a leger6sebb kolcsonhatdast
képviselik a rendszerben.

Fontosnak tartom megemliteni azt is, hogy fermionikus struktirakban a
Coulomb-taszitas mellett elvileg az elektron-fonon kolcsénhatéas is relevans
lehet, azonban ez altalaban nem mérvado a félig toltott szinttol tavol, igy kis
elektronkoncentracioknal az elektron-fonon koélcsonhatds figyelembevétele
nem befolyasolja a végeredmények arculatat. Mivel a részecskeszam-kon-
centracié az altalam vizsgdlt rendszerek mindegyikében joval a félig toltott
szint alatt maradt, a szdmitasaim nem igényelték az elektron-fonon kolcson-
hatéas modellbeli beiktatasat.

Osszegezve tehat a fentebb lefrtakat, az (1) Hamilton-operator kvan-
tumtér-elméleti szinten vett kifejezése a

Na m  Np Ny
=Y <Z G+ > Yt @j,oéj,a> +US fioiio (4)
o =1 n=1ij—1 i=1
i#£] ~
N HU
Hy

struktura szerint jon létre.
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4. fejezet

Az alkalmazott modszerek bemutatasa

4.1. Attekintés

Ahogyan azt mér a tartalmi bevezetdben is emlitettem, kutatdsaim soran
nemintegralhaté sokrészecskés rendszerek alapéllapotait hataroztam meg
egzakt szamitasi technikdkra épiild moédszerek segitségével. A sokrészecskés
problémak témakore rendkiviil gazdag szakirodalmi hattérrel rendelkezik,
azonban az értekezések tobbsége integrdlhatd rendszereket térgyal [216,217).
Az integrélhatésdg viszont bizonyos megkotéseket réd ki az adott struktirara,
hiszen egy integralhaté rendszerben a szabadsagi fokok szdma nem halad-
hatja meg az értelmezett mozgasallandok szamat. Ha athatobban belegon-
dolunk, akkor ez a megszoritas a valdsagos fizikai rendszerekben egyaltaldn
nem vagy csak specidlis esetekben valésulhat meg. Hogy erre tisztabb
ralatasunk legyen, a kévetkez6 szempontokat érdemes megfontolni: Jél tud-
juk, hogy egy kvantummechanikai rendszerben — a Heisenberg-féle haté-
rozatlansagi relacié értelmében — nem adhaté meg egyidejiileg tetszéleges
pontossdggal a részecske koordinataja és impulzusa. Ennek egyenes ko-
vetkezménye az, hogy az i~ és p-tér szepardlédik a leirds soran, igy ha
példaul koordindtareprezentdciéban dolgozunk, akkor a részecske szabadsagi
fokainak szdmat az r~-térbeli koordinatainak szdma adja meg. Mivel ez eset-
ben olyan rendszereket targyalunk, amelyekben Avogadro-szamnyi részecske
fordulhat el$, a szabadsagi fokok szdma értelemszertien 102 nagysagrendbe
esik, ez pedig egy integralhaté rendszer esetében nagysagrendileg 1023 szami
mozgasallandét kovetelne meg. A valdsagos fizikai rendszerekben ilyesfajta
feltétel nyilvanvaléan nem teljesithetd, hiszen a természetben csak néhany
mozgasallandé allhat rendelkezéstinkre. fgy az integralhatd jelleg csak az
altalanossagot sértve, egyedi koriilmények biztositdsdval érhetd el, példaul
olyan specidlis egydimenziés rendszereket alapul véve, ahol az impulzus-
megmaradas torvénye skalaris formulava egyszertisodik, és a részecskék tit-
kozéseik alkalméaval a teljes impulzusukat atadjak egymasnak. Ennek nyo-
man minden részecske impulzusa megmarad, vagyis minden szabadsagi fok-
hoz tartozik egy megmaradd mennyiség, ami garantalja az integralhatésagot.
Ezek fényében nem megleps, hogy az integralhaté rendszerek igen nagy
hanyada egydimenziés [216,217].

Nem férhet kétség ahhoz, hogy az integralhaté strukturdkat érinté vizs-
galatok sordn rengeteg értékes fizikai és modszertani ismeret halmozddott
fel. Ugyanakkor, mivel a valésidgban létezd képzodmények tobbsége nem
felel meg az integralhatésag kritériumanak, tanulmanyoznunk kell a nem-
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integralhato rendszerek fizikdjat is. Ezaltal teljesebbé valhat a sokrészecskés
kvantummechanikai rendszerekrol alkotott képtlink, hiszen megteremthetjik
a potencialis lehet6ségét annak, hogy eddigi ismereteinket még kozelebb
vigyiik a természet adta valésdghoz. Mindemellett a rendszerek sokrészecskés
jellegébdl eredéen az is kulcsfontossagu kérdés, hogy a felhasznalt mddszer
milyen mértékben és milyen mindségben képes valésdghli médon kezelni a
korrelacids effektusokat. Ilyen szemszogh@l nézve, az erdsen kolcsonhato,
nemintegralhaté rendszerek egzakt leirdsai fontos értéket képviselnek. Ezen-
kiviil az egzakt diszkusszidk egyuttal a kozelitéses modszerek eredményessé-
gét is tesztelhetové teszik azéltal, hogy 6sszehasonlithatova vélnak az appro-
ximativ és az egzakt metodussal kapott megolddsok. Masrészrdl pedig azért
is jatszanak fontos szerepet az egzakt szamitasi technikdk, mert viszonyitasi
pontként szolgalhatnak a numerikus médszerek prébéja sordn is. Az egzakt
eljarasok alkalmazasa tehat tobb szempontbdl is hasznos és érdekes lehet,
ami szamomra is komoly motivaciot jelentett a szamitasaim kivitelezésében.
Az altalam tanulményozott rendszerek egzakt alapdllapotainak meghatéro-
zasdhoz két kilonb6z6 modszert hasznaltam fel: az egyik a Pozitiv Sze-
midefinit Operdtorok mddszere (a tovabbiakban PSZO mddszer), a masik
pedig az Alapallapotot Tartalmazé Altér Meghatdrozdsdn alapulé mdodszer
(a tovabbiakban ATAM mddszer).

A pozitiv szemidefinit operatorokra épiilé eljarasoknak tobb valfaja 1é-
tezik, és nemintegralhaté rendszerekre vett alkalmazasuk a ’90-es években
kezdett el igazan felfutni, miutan Brandt és Giesekus 1992-ben publikalta
eredményeit [218]. Az altaluk bevezetett technikdnak az volt a lényege,
hogy a rendszer Hamilton-operdtorat pozitiv szemidefinit formara transz-
formaltak, ami lehet6vé tette, hogy pontos alsé korldtot adjanak az alap-
allapoti energianak. Ezutan a varidciés elv alkalmazasaval kiszamitottak
egy felso korlatot is, és a kapott alsé és fels6 korlatok matematikai egyezése
megadta a rendszer alapallapoti energiajat. Eredményeiket a Hubbard-, il-
letve a periodikus Anderson-modell példdjan keresztiil mutattdk be. Brandt
és Giesekus mddszerét masok is sikeresen alkalmaztdk példdul ”resonating
valence bond” tipusu alapéllapot [219,220], paramagneses szigeteld és toltés-
stiriség-hullam [221], ferromégneses [222,223], valamint szupravezetd [224,
225] alapéllapotok kimutatdsira. A mddszer segitségével tanulményoztdk
tovdbba a Falicov—Kimball-modellt [226], a kiterjesztett Emery-modellt egy
és két dimenzidban [227], illetve a periodikus Anderson-modellt egy, két
és harom dimenziéban [79,227-229]. A Brandt és Giesekus altal bevezetett
eljaras mellett masféle technikédkrdl is olvashatunk a szakirodalomban [76,82,
83,230-238], melyek szintén a pozitiv szemidefinit operdtorok tulajdonséigait
hasznéljak ki. Néhany kivételtdl eltekintve a fentebbi mddszerek alkalmazasa
nem egy kivalasztott rendszerre Gsszpontosult, hanem tobbnyire az volt a
cél, hogy rendszerfiiggetlen médon, az adott modell keretében egy ismert
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és meghatarozott tipusi allapotot mutassanak ki alapallapotként. Ezzel
szemben a pozitiv szemidefinit operatorokra épiil6 eljarasok azon valtozata,
melyet én is alkalmaztam a kutatémunkam soran, a tanulmanyozandé rend-
szert jeloli meg kiindulépontként anélkiil, hogy az alapallapotrdl barmiféle
el6zetes ismeretet tételeznénk fel. Ez az djfajta szemlélet a 2000-es években
bontakozott ki. Alkalmazdsa elséként négyzetes [72] ldncok esetében valdsult
meg, ezt kovetéen pedig héromszoges [71], Otszoges [73], valamint cikcakk
[74], illetve karosszék [75] tipusu hatszoges ldncok vonatkozdsédban is ered-
ményre vezetett. Az dltalam alkalmazott PSZO mddszer a kovetkezo 1épések
szerint hajtandé végre: 1.) A Hamilton-operédtor pozitiv szemidefinit for-
méra valé transzformdcidja. 2.) A transzforméci6 feltételeinek megadasa.
3.) Az alapéllapoti energia kiszamitdsa. 4.) A legaltaldnosabb hulldmfiigg-
vénybél kiindulva az alapéllapoti hullamfiiggvény meghatarozasa. 5.) Az
alapallapot fizikai tulajdonsagainak vizsgélata.

A pozitiv szemidefinit operdtorokra épiil§ szdmitasi technikdk mellett
a 2000-es években olyan mddszereket is kidolgoztak, melyek alkalmazésa
lehetévé teszi, hogy a rendszer egzakt alapallapotat a probléma altal adott
Hilbert-tér egy kisméretii alterében hatarozzuk meg. Az eljaras révén sza-
mottevé mértékben csokken a Hilbert-tér dimenzidja, igy az alapallapot
fizikai tulajdonsagainak vizsgalata a kapott altérben jéval egyszerlibb és
kevésbé idbigényes. A mébdszer kiilonb6zé numerikus véltozatainak alkalma-
zésaval lehetOség nyilt olyan eredmények bemutatdsira, melyek a rendszer
méretétol fliggetlentl jellemzik az egzakt alapallapotot. Példdul az egydi-
menziés t-J modell tanulmanyozasakor fazisszepardcids viselkedést figyeltek
meg [239], a kétszard Hubbard-1étrék esetében pedig kiilénb6zé korrelaciés
fiiggvényeket szamoltak ki [240,241]. A mddszert analitikus formdban el-
s6ként a Hubbard-modell felhasznalasaval egy kétdimenzids négyzetes racs
példédjan keresztiil prezentaltdk [242], melynek eredményeit kés6bb a kiter-
jesztett Hubbard-modell keretében is megvizsgéltak [243]. Szdmitdsaimban
a [242]-ben alkalmazott analitikus ATAM mddszert hasznéltam fel, melynek
lépései a kovetkezék szerint foglalhatdk ssze: 1.) Az altér induld bézis-
vektordnak konstrukciéja. 2.) A Hamilton-operator indulé béazisvektorra
vett hatdsdnak kiszdmitasa. 3.) A Hamilton-operator alkalmazdsa az ered-
ményben megjelend 1j allapotvektorokra. 4.) A procedira folytatdsa mind-
addig, amig nem zarul az egyenletrendszer, azaz amig meg nem talaljuk
az altér utolsé bazisvektordt. 5.) A kapott egyenletrendszer egzakt diago-
nalizacidja, ami megadja a rendszer alapallapoti energidjat és alapéllapoti
hullamfliggvényét. 6.) Az alapallapot fizikai tulajdonsdgainak vizsgalata.

Az alabbi két alfejezetben részletesen ismertetem a kutatémunkdm soran
alkalmazott metédusok konkrét lépéseit. Az els6é alfejezetben a Pozitiv
Szemidefinit Operdtorok mddszerét taglalom, a maéasodik alfejezetet pedig
az Alapdllapotot Tartalmazo Altér Meghatdrozdsdn alapulé mdédszer bemu-
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tatdsdnak szentelem.

4.2. A Pozitiv Szemidefinit Operatorok médszere

4.2.1. A Hamilton-operator transzformacidja

Ismeretes, hogy egy p operator pozitiv szemidefinit abban az esetben, ha
a (¢|P [y > 0 relacié a ‘H Hilbert-tér barmely [¢) hullimfiiggvényével tel-
jesithetd. A ]5|¢> = p|y) sajatérték-egyenlet felhasznaldsaval, 1-re normalt
hullamvektorokat feltételezve — (1| P|h) > 0 alapjén — kénnyedén beléthato,
hogy p > 0, azaz a sajatértékek halmaza nemnegativ. Ez azt jelenti, hogy
P spektruménak van egy jol meghatdrozott alsé korlatja, a nulla. A PSZO
modszer abbdl indul ki, hogy elvileg minden fizikai rendszert leird H Hamil-
ton-operator pozitiv szemidefinit forméra transzformalhaté. Bebizonyithato
ugyanis, hogy amennyiben £, H spektrumdnak alsé korlatjat (az alapalla-
poti energiat) jeloli, H — E, pozitiv szemidefinit, azaz H— E, = P (Az
allitds bizonyitasa az 1. Figgelékben taldlhaté meg). Az ismeretlen E,
alapallapoti energiat egy C konstans formajaban attéve az egyenléség jobb
oldaléra, kialakithaté a

H=P+C (5)

feliras, ami a Hamilton-operator pozitiv szemidefinit forméra transzformalt
kifejezését adja. Ha ezen (5) transzformdlt Hamilton-operatorral hatunk a
Hilbert-tér egy tetszéleges |¢) elemére, akkor a fI|¢> = (]5 + C)|v) egyen-
let alakul ki. A tovabblépéskor nem szabad szem eldl téveszteniink azt
a torekvést, hogy rendszertinket az alapallapotdaban szeretnénk analizalni,
éppen ezért H|yp) = (P + C)[) jobb oldalét minimum értékre kell beallita-
nunk. Ezt olyan mdédon tudjuk véghez vinni, hogy kiszabjuk a

Ply)y =0 (6)

feltételt, ami pontosan azt jelenti, hogy P spektrumabdl a legkisebb, azaz a
p = 0 sajatértéket vélasztjuk ki. Ezaltal eljutunk a ]:I|1/)> = C|¢) sajatérték-
egyenlethez, igy C valéban a rendszer alapallapoti energidjat produkalja,
vagyis C = E,;. Az E, alapéllapoti energidhoz tartozé [t),) alapallapoti
hulldmfiiggvényt a (6) feltétel alapjan hatarozhatjuk meg azaltal, hogy meg-
konstrudljuk azt a legéltaldnosabb |¢) dllapotot, amely eleget tesz a (6)-ban
foglalt kovetelménynek. A fentiek szerint tehat vildgosan latszik, hogy a (6)
kritérium kulcsfontossdgu szerepet jatszik az alapallapot meghatarozasaban,
ugyanakkor azt is realizélnunk kell, hogy a (6) egyenldséget az az egyszerii
kériilmény hivja életre, hogy P spektruménak pontosan ismert alsé korlatja
van (p > 0).
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A PSZO moédszer tobb szemszogbdl is roppant produktiv. Sikeressége
egyrészt abban rejlik, hogy az eljaras alkalmazhatdsaga abszolut fiiggetlen
a rendszer dimenzidjatdl és a mozgasallandok szamatdl, vagyis integralhato
és nemintegralhaté rendszerekben egyardnt keresztiilvihetd, tetszdleges di-
menzidban. A mddszer masik nemtrividlis erénye pedig abbdl szarmazik,
hogy egzaktul képes megadni a rendszer alapallapoti energidjat anélkiil, hogy
barmiféle ismeretiink lenne a (4) indulé Hamilton-operator sajétértékeinek
alsé korlatjarél. Mivel azonban (5) szerint H és P csak a C konstans-
ban kiilénbozik egyméstél, a H-spektrum minimumét a P-spektrum alsé
korlatjanak (a nullanak) C-vel eltolt értéke definidlja.

Mindemellett szeretném azt is kiemelni, hogy az (5) szerinti dtalakitas
szamtalan médon kivitelezhetd, hiszen a transzformalt Hamilton-operdtor
alakjat a p operator konkrét bels6 szerkezete hatarozza meg, melyet nagyon
sokféleképpen kialakithatunk azzal a kikotéssel, persze, hogy p formaja
pozitiv szemidefinit kell, hogy legyen. Kovetkezésképpen az (5) transz-
formécié tobbféle mddon is eléallhat a

A~

H, = P1—|—C1,
ffg = Pz—i-CQ,

A~

H; = pg + Cjs,
(7)

altaldnos felirasnak megfeleléen, ahol P, Py, Ps, ... egymastol eltéro strukti-
raju pozitiv szemidefinit operatorokat jelentenek, megalkotva ezzel a kiilon-
boz6 Hy, Hy, Hs, ... transzformalt Hamilton-operatorokat. A (7)-ben foglalt
felbontasok természetesen csak abban az esetben lehetnek effektive helyesek,
amennyiben a transzformalt H,, H,, Hs, ... Hamilton-operétorok identikusan
visszaadjdk a (4) indulé Hamilton-operatort, azaz fennéllnak a

FI = 12[1,
ﬁ = ﬁQ,
FI = 12[3,

(®)

identikus egyenléségek. Vegytik észre, hogy (8) azonossdgai kapcsolatot
teremtenek az indulé és a transzformalt Hamilton-operator paraméterei ko-
zOtt. Az indulé Hamilton-operdtor paramétereit — ahogyan ez (4)-bél is le-
£ !
Hamilton-operatorok paraméterkészleteit pedig jeloljék rendre a

{hd, hd, A, s Cr Y {h3, h3, k3, ..; Co}, {3, h3, b3, ...; Cs}, ..., szettek tigy, hogy
a {hi, hd, hd, ..} {h3 h3,h3,..},{h3, k3, b3, ...}, ..., csoportok a Py, Py, Ps, ...

olvashaté — az {e;, U} halmaz tartalmazza, a transzformalt Hy, Hy, Hs, ...
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operatorokat paraméterezik. Ha tevSlegesen is végrehajtjuk (8) egyenldsége-
it, akkor eredménytil olyan algebrai egyenletrendszereket kapunk, melyekben
valoban megjelennek az indul6 és a transzformalt Hamilton-operatorok fen-
tebb emlitett paraméterei. (8) minden azonossdga egyenként generdl egy
egyenletrendszert, melyeket teljes altalanossaggal matematikailag szemléle-
tesen az

Fl({ezatgjn),U}’{h%ah%’hé’701}) = 0’
FQ({elatEy)7U}7{h%7h%7h27702}) - 07
F3({€Zat§]n)’U}’{h?ahg’hg’703}) = 0’

9)

fliggvényformulakba lehet belestiriteni, ahol az F1 =0, F, =0, F5 =0,
egyenletrendszerek rendre a H=H 1, H= HQ, H= Hg, azonossagokbol
erednek. A (9)-ben szereplé Fj, = 0, k = 1,2,3,..., egyenletrendszereket
mindvégig ugy kezeljiik, hogy az indulé Hamilton-operator {e;, tg?), U} pa-
ramétereit ismertnek tekintjik, a H, operatorok paraméterei viszont (7)
felirdsanak pillanatdban még ismeretlenek, igy (9) biztositja annak lehet&sé-
gét, hogy kifejezziik a {h¥, h5, hs, ...; Oy} készleteket az {e,, i ,U } értékei-
nek fiiggvényében. Amennyiben egy adott Fj = 0 egyenletrendszer esetén
sikeriil matematikailag és fizikailag is helyes megoldést vagy megoldasokat
taldlnunk, akkor biztosak lehetiink abban, hogy H=H, teljesiil, a relevans
H,, = P, + C}, transzformdcié is korrekt, és Py a {nk, hk Rk ..} paraméterek
altal valik meghatarozotta. Ellenben, ha az egyenletrendszernek nem létez-
nek matematikai és fizikai megoldasai, akkor nem hasznalhatjuk tovabb az
adott Hy = Py, + O} transzforméciot, helyette tjat kell konstrudlnunk (5)
szerint, és ellenorizniink kell, hogy ezen 1j konstrukcié kiadllja-e az egyen-
letrendszer megoldhatésaganak probajat. Miutan pedig Fj, = 0-bdl megha-
taroztuk Hy-t (lényegében Pyt és Cj-t), kovetkezhet a (6) feltétel meg-
valésitdsa, melynek sordn felépitjiik azt a legéltalanosabb |1)g)) hulldm-
fliggvényt, amely engedelmeskedik a Pk|7/)g>k = 0 kitételnek. Ekkor, az
alfejezet els6 szakaszdban leirtaknak megfeleléen, [1)4); megadja a rendszer
alapdllapoti hulldmfiiggvényét, amelyhez az F;, = Cy alapallapoti energia
rendelhet6 hozza.

Ezenkiviil fontos tudnivalé még az is, hogy egy (9)-ben adott Fy, = 0
egyenletrendszer megoldasa, azaz az ismeretlen {h’f,h’;,hg,...;Ck} elemek
kiszamitasa sordn olyan extra informéciékhoz is hozzajuthatunk, melyek
jol meghatarozott kapcsolatokat régzitenek a Hamilton-operator {el, Z] , ) U }

paraméterei kozott. A fenndlld extra relacidk formaélisan a Gk({el, i ,U })
alakba tomorithetok, melyek matematikailag egyenléségek vagy egyenlotlen-
ségek formdjaban johetnek létre. A Gy, feltételek az {e;, ti? , U} paraméterek
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altal kifeszitett fazistérben kelnek életre azaltal, hogy G} relaciéi egyértel-
miien definidlnak a fazistérben egy olyan specidlis D domént, ahol a kapott
(|¢g>k; Egk) alapallapot érvényes. A fenti okfejtés természetesen az Osszes
k=1,2,3,... index esetében helytdlls lehet, igy a (9)-bdl szarmaztatott Gy,
fiiggvénykapcsolatok a

Gt ({Gz‘,fgl), U}) — D1 —  ([Yg)1; Egy)
Go ({Gi,tg‘b)’ UY)  — Dy — (|vg)2 Egy)
G ({Gz‘,tg}), U}) — D3 —  (|[dg)s; Egs)

(10)

felirds szerint valésulnak meg. A (]1/19>1;E91), (‘¢g>2§Eg2)7 (\¢g>3;Eg3),
megoldasok tehat a fazistér Dy, Do, Ds, ... tartomanyain léteznek, melyeket
a G1,Ga, Gs, ... feltételek jellnek ki. Osszefoglalva tehat olyan ( Vg k; Eg k)
alapallapoti megoldasokhoz juthatunk el, amelyek a fazistér jol meghataro-
zott, lokalis D}, szegmenseiben vannak értelmezve, és a kapott (|¢g>k; E, k)
alapallapotok egyenként mas és més fizikai tulajdonsagokkal lehetnek fel-
ruhazva. Ezaltal létrejon annak a lehetOsége, hogy a D) domének mentén
haladva, zénardl zonéra feltérképezzik a teljes fazisteret, és az esetlegesen
valtozé fizikai tulajdonsagok szerint elkiilonitsiik a rendszer olyan fazisait,
melyek egyméstol eltérd fizikai sajatossdgokat mutatnak (pl. paramagneses
— ferromégneses vagy szigetel6 — vezetd atmenetek feltdardsa). Megjegyzem,
hogy nemintegralhaté rendszerek egzakt tuton kapott alapallapotainak ese-
tében rendszerint tipikusnak szamitanak azok az eredmények, amelyekben
a globalis megoldds a fazistér lokdlis szelvényeibdl épiil fel. Ezzel szemben
az integralhato rendszerek egzakt alapallapotait dltalaban egyetlen kompakt
megoldas irja le, amely a fazistér egészére érvényes.

Szeretném azt is vildgosan érzékeltetni, hogy kiilonb6z6 Dy doméneken
értelmezett (\wg> & Ey k) alapallapoti megoldasokhoz nemcsak tgy juthatunk
el, hogy tobbféle H = Hj, transzformdciét valésitunk meg (8) azonossigai
szerint, hanem olyan moédon is, hogy kialakitunk egyetlen meghatarozott
H = H,, struktirat, majd megvizsgdljuk, hogy az ebbdl szarmazé Fp = 0
egyenletrendszernek létezhet-e egynél tobb fizikai megolddsa. Amennyiben
felkindlkozik az a lehetdség, hogy tobb kiilonboz6 ([g)y; Egr), (1Ye)hs Egr)s
(]1/19>;;,; Eg;/), ... megoldast taldljunk az Fj, = 0 egyenletrendszerhez, akkor
a kapott alapallapotok a megfelel6 G;g, Gg, G;/, ... relacidk nyoman létrejové
D;ﬁ, Dg, Dg,, ... tartoményokon fognak fennallni.

Hogy élesebben kirajzolédjanak a fentebb részletezett eljaras fébb moz-
zanatai, a kdvetkezékben szeretném kézzelfoghatébb mdédon is kifejteni azt,
hogy az 1.1. alfejezetben felvazolt rendszereim esetében konkrétan hogyan

hajtottam végre a moédszer egyes lépéseit.
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Ahogy lattuk, elsd feladatunk az indulé Hamilton-operdtor dtalakitdsa
(5) szerint, ahol a transzforméciét a P operator strukturaja hatarozza meg,
tehét eldszor is P " finomszerkezetét” kell megalkotnunk. Pta tanulmanyo-
zott rendszerek mindegyikében a

Ne
P=>"3N Al Ao+ Hy (11)

o q p=1

formula szerint szerkesztettem meg, melyben N, a rendszert felépité elemi
cellak szamat definidlja, a g Osszegzéindex értelmezési tartomanyat pedig
minden esetben a tanulmanyozott rendszer geometriai tulajdonsigai és a
rendszerben értelmezett ei,tz(;b) paraméterek tipusai egyiittesen hatirozzak
meg. Altalanosan megallapithaté azonban, hogy ¢ értelmezési tartoméanya
nem tul nagy, rendszerint ugyanis celldnként néhany A operétor (kb. 4-
8) elegendd a Hamilton-operator transzformécidjanak megvaldsitdsahoz. A
(11)-beli Hy ugyanazon Hubbard-jarulékokat jeleniti meg, amelyek az in-
dul6 (4) Hamilton-operatorban szerepelnek, az Ap,q,o operatorokat pedig
fermionikus annihildlé operatorok linearis kombindcidjaként allitottam eld,
azaz,

Ap,q,a = Z 965,@-@;0- (12)

1€ayq

Az x} ; koefficiensek (melyek paraméterezik Ay g0ty s (11) folytan P-t is)
(12) felfrdsakor ismeretlenként lépnek be a kifejezésbe, ezért az x ; értékeit
ki kell majd szémitanunk (14sd kés6bb (14)-et). Az Gsszegzés az i csomdponti
index szerint torténik egy olyan véges «a, tartomdnyon, amely a rendszer-
nek csak néhany, egyméshoz kozeli csomoépontjat foglalja magaba. fgy
voltaképpen az egyes flp,q,g operatorok a rendszer kisméretli o, blokkjain
vannak értelmezve, ezért flp’q’g—t kézenfekvd a tovabbiakban blokkoperdtor-

nak tituldlni. (11) felhasznaldsaval tehat az (5) transzformalt Hamilton-

operator
Ne
H= Z Z Z Al 4o Ap o+ Ho + KN (13)
o q p=1

alakban 4ll el8, ahol lathatéan a C konstanst C = KN forméban vettem
fel. N a teljes részecskeszam operatordt jeloli, és mivel a részecskeszdmot
mindvégig mozgasallandéként kezelem, igy N konstans, K pedig egy olyan
strukturaval rendelkez6 dllandé, melyet mindig az indulé Hamilton-operator
paraméterei hatdroznak meg (utalok ismét (14)-re). A Hamilton-operdtor
transzformaciéjat illetéen szeretném megjegyezni, hogy a disszertaciomban
alkalmazott (13) struktura specidlisan szétvalasztja a Hamilton-operator



4. fejezet 21

kinetikus és kolcsonhatasi jarulékait, ez a tagolédas azonban korantsem
sziikségszert, hiszen a transzformacié altalanosabb szintjén a kinetikus és
kolcsonhatasi tagok keveredhetnek egymassal.

Ahogyan azt mar (7) kapcsén is taglaltam, az (5) transzformacié tobb-
féleképpen is megalkothat6. Vegyiik észre, hogy (13) esetében az teszi
"képlékennyé” a transzformdciét, hogy a (12) blokkoperédtorok szerkezete
tobbféleképpen is eléallithatd, hiszen az egyes o, tartomanyok nagysiga és
elrendezése tobb mddon is megvalaszthato. fgy a kiilénbo6z6 blokkoperator-
szettek mds és mds transzformdaciot valésithatnak meg, ami megfelel a (7)-
ben foglalt felirasnak. Most azonban, a konnyebb attekinthetéség kedvéért,
azt az esetet fogom kifejteni, amikor egyetlen transzformaéciét kezeliink, azaz
(7-10)-ben k = 1.

E szerint tovabbhaladva, (8) értelmében a (13) transzformalt Hamilton-
operatornak identikusan vissza kell adnia a (4) indulé Hamilton-operatort.
Ahhoz, hogy ezt az azonossigot felirhassuk, el kell végezniink a kijelolt
A;r, g, oAp q¢,0 Szorzatokat, majd az eredményeket Osszeadva
Do Daq2p Ap,q,oAp,q,o szerint, tagrol tagra haladva 6ssze kell hasonlitanunk
(13)-at és (4)-et. Igy (13) és (4) tagonkénti egyenlévé tétele general egy
egyenletrendszert, ami (9) értelmében az

F({ei, t} {a? 1 K}) =0 (14)
alakba stirithetd. (14) és (9) dsszehasonlitasa alapjan lathat6, hogy (14)-ben
nem jelenik meg az U csatolasi alland6. Ennek az az oka, hogy a (13)-ban al-
kalmazott transzforméacié a (4) Hamilton-operatornak csak a Ho-ban foglalt
kinetikus tagjait érinti, a Hy Hubbard-jarulékokat viszont valtozatlanul
hagyja, ezért a (14) egyenletrendszerben nem taldlunk olyan egyenletet,
amely tartalmaznd az U paramétert. (9) {hi, ho, hs, ...} paraméterkészletét
jelen esetben az {xf;’i} halmaz testesiti meg, a C' konstans helyébe pedig, C' =

KN kévetkeztében, K lép. Mindezek ismeretében vilagosan latszik, hogy —
amennyiben (14)-nek 1étezik fizikailag is helyes matematikai megolddsa — a

(14) egyenletrendszer alkalmas az {x? ; K'} paraméterszett meghatérozasira

a, Z’
tigy, hogy {z? o0 I} kifejezhetd az {e;, t; )} értékeinek fliggvényében. Tovab-

bd, a (14) megolddsakor kialakuld extra feltételek (10) alapjan a
G{et")) — D — (JUy)Ey) (15)

alakban adédnak, ahol a fazistérnek a G({ei,t(n)}) kondicié(k) altal ki-
jelolt D zénajaban jelenhet meg a (|¢g> ) alapallapot. Ezennel tehat
elértiink ahhoz a ponthoz, amikor ismert formaban rendelkezéstinkre allnak
az flp,q,o blokkoperatorok, illetve (11) folytan maga a P. Emellett a kapott

K ({ei, tfy)}) révén az alapéllapoti energia is megadhaté

K ({et )N (16)
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szerkezettel.

4.2.2. Az alapéallapoti hullamfiiggvény meghatarozasa

Ezek utdn az a feladatunk, hogy megkonstrualjuk és (6)-ot felhasznalva
meghatdrozzuk azt a [i)4) alapéllapotot, amely a fentebbi D tartomanyon
érvényes lehet. Ehhez el6szor is meg kell szerkeszteniink egy induld |¢)
hullamfiiggvényt, amelybél (6) alkalmazisdval megkaphatjuk |¢g)-t. Ezen
indulé hullamfiiggvényt a

W) =[] Blo|0) (17)

m

szerkezet szerint épitettem fel, ahol |0) a vdkuumaéllapotot reprezentdlja,
B%Om pedig fermionikus kelté operatorok linedris kombinacidja a

Bl = yre, (18)
JEam

formuldnak megfeleléen. Rogzitett m index esetén az adott B;rmgm operator
egyetlen, o, spinvetiiletli elektront helyez el a rendszerben, amely a j € ay,
csomopontonok barmelyikén megjelenhet, és ]y]m |2 megadja annak valészini-
ségét, hogy az elektron éppen a j-edig csomdéponton tartézkodik. Ennélfogva
a rendszerbeli elektronok szamét a (17) produktuméban jelenlévé EJWM
operatorok szdma, azaz m hatdrozza meg. Lathatd, hogy az Osszegzés j
futéindexe egy bizonyos a,,-mel jelolt tartomanyon mozoghat. Ahogyan azt
majd a késébbi fejezetekben is latni fogjuk, a,, mérete kulcsfontossagu in-
forméciot hordoz magaban a Biﬂ,om operatorok, és ezen keresztiil az alapdl-
lapot fizikai tulajdonsagaira vonatkozéan, ugyanis az «,,-hez tartozé csomo-
pontok szdma (azaz a j index altal érinthet6 csomépontok szdma) alapvetéen
megszabja az adott E&,om kiterjedtségét, vagyis a E,]:,L,om—et alkoté tagok
szamat. Ha példaul o, a rendszer 6sszes csomoépontjat tartalmazza, akkor
ugynevezett kiterjedt allapotok jonnek létre, mivel ebben az esetben E’ngm a
rendszer teljes terjedelmében él. Ha viszont «,, csak blokkszeriien létezhet,
azaz csak néhany egymashoz kozeli csomépontot foglal magédba, akkor a
rendszer egy kisméretii, véges tartomanyaban lokalizdlt allapotok valésulnak
meg. «,, méretét mindig a konkrét rendszerben elvégzett szamitasok mu-
tatjak meg, ezen mddszertani bevezeto szintjén azonban mindenképpen ér-
demes felfigyelni a kiterjedt és a lokalizdlt allapotok kialakuldsanak elvi
lehetdségére. (18) felirdsdnak pillanataban ismeretlenként jelennek meg az
y;" egyttthatok, igy csak pontos értékeik kiszdmitdsdval valhatnak megha-

tarozotta a Bin,om operatorok. Az yjm koefficiensek megaddsa a (6) feltétel
alapjén torténik, amelybe befrva a (11)-beli P, illetve a (17)-beli ) kife-
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jezését, a
< Z Z Z A;,q7014p,q,0 + ﬁU) H Biﬂ,am |0> = 0 (19)
g q P m

egyenl6séghez jutunk el. Emlékezziink arra, hogy a >, > > A;,q,gﬁnqp

jarulékban é];éo tipusu operatori tagok jelennek meg, mig a Hy Hubbard-
jarulékot éiéoéiaé,o felépitésii elemek alkotjak. Mivel ezen eltéré szer-
kezettel rendelkez6 komponensek matematikailag nem keveredhetnek, azaz
nem kezelhet6k egyiittesen egy egyenleten beliil maradva, igy (19) kénytelen

szétesni a

( Z Z Z A;7q7014p7q70) H Biﬂ,om 0) = 0 (a)
Hy [[ Bloa0) = 0 (b) (20)

egyenléségekre.  (20) megoldédsaibél hédrmas informéciét nyerhetiink: 1i.)
kiszamithatjuk az y7" koefficiensek konkrét értékeit, ii.) megéllapithatjuk
az oy, domének méretét, iii.) kovetkeztethetiink az alapéllapot fizikai tu-
lajdonséagaira, pl. magneses vagy elektromos jellemz6kre. Koncentraljunk
els6ként a (20.a) feltételre, mely legegyszeriibb médon az operdtorok sor-
rendjének megfelel§ dtrendezésével hajthatd végre. Az operatori sorrend
megviltoztatasakor az a cél, hogy Ap,q,o kozvetlentil a |0) vdkuumaéllapot
elé keriiljon, hiszen Ap,q,o annihilalo természeténél fogva automatikusan tel-
jesiti az flp,q,o|0> = 0 egyenl6séget, melynek révén (20.a) jobb oldala valéban
nullava valik. Az operdtorok felcserélése az

~

{Ap7Q707 B?LL,Jm} =
|: Z Ag;quo—Ap7Q7U7 BZI7Omi| =
q

relacidkon keresztiil valésithaté meg, melyeknek az Osszes p, ¢, m, o, o, in-

(a)

0
0 (b) (21)
dexre teljestilniiik kell. Mivel flp,q,o eltlinteto, B;rn,gm pedig kelt6 operatorok
linedris kombindcidja, igy — fermionikus rendszerekrdl 1évén sz — a (21.a)
egyenlOség felirasakor értelemszeriien az elemi fermionikus kelto és eltiintet6
operatorok kozott fenndllé {¢; ., é; o} = 0i; antikommutéciés relacidkat kell
alkalmaznunk. Ezzel szemben (21.b) kommutéciés reldciét ir eld, aminek
az az oka, hogy A;r,,q,oAp7q7U—ban éj »Cj,o tipusi operdtorszorzatok jelennek
meg, ami mar nem tisztan elemi fermionikus jarulék, ezért csak kommutacios

[ s ., . - ” . K
relaciot teljesithet egy elemi fermionikus kelté operatorral [Ci,acjmck,a] =
5jké;.ra szerint. A (21) altal felkinalt lehetségek koziil célszer®i els6ként a
(21.a) esetet megvizsgalni, mivel ez a szamitasok technikai kivitelezésének
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szempontjabdl elvileg egyszeriibb lehet, azonban el6fordulhatnak olyan ese-
tek is, amikor (21.a) nem vezet megolddsra. Ekkor tovédbb kell 1épni az
osszetettebb struktirdval rendelkezd (21.b) feltétel irdnyaba, és tesztelni
kell, hogy teljesitheté-e az el6irt egyenl6ség. Mindenesetre (21.a) és (21.b)
koziil akarmelyik 1t bizonyul is jarhatéonak, az adott antikommutéciés vagy
kommutéacids relicié generdl egy olyan egyenletrendszert, amely matemati-
kailag a

W({zg:} {yj"}) =0 (22)

altalanos fiiggvényalakban realizalhat6. (22) szintjén az {xf;’i} halmaz ele-
mei mar ismertek, hiszen ezeket éppen a (14)-ben foglalt egyenletrendszer
megolddsai hatdroztdk meg. Ennélfogva (22) biztositja azt a lehetéséget,
hogy kifejezziik az {y]'} készletet {xf;i}, illetve — (14) okan — végsé soron
{ei,tgl)} fiiggvényében. Ezzel tehat (20.a) megolddsdnak menete véget ér,
és eredményként megkapjuk az Y5 egytutthatok értékeit, ami alapjan az o,
domének kiterjedése is meghatarozhatd, vagyis (20.a) médot ad a fentebb
emlitett i.) és ii.) pontok teljesitésére. Ezek utdn — a (20.a)-bdl nyert
informécidkat felhaszndlva — a (20.b) kritérium végrehajtdsdval megéllapit-
hatjuk az alapéllapot fizikai tulajdonségait, amivel a iii.) pont is elkésziil,
és i.), ii.), ill.) Osszesitésével az alapéllapoti hullamfiiggvényt is egzaktul
megadhatjuk.

Mivel a disszertdciémban a racs altal adott diszkrét geometriai térben
értelmezett sokrészecskés, fermionikus rendszereket targyalok, igy a 4.2.
alfejezetben azt mutattam be részletesen, hogy ilyen koriilmények kozott
hogyan lehet megvaldsitani a PSZO mddszer egyes 1épéseit. Természetesen
az eljaras elvileg barmilyen fizikai rendszer esetében miikodoképes, de kii-
16nb6z6 tipusu rendszerekben mas és mas forméban alkalmazhaté. Hogy ezt
egy egyszeru példan keresztiil demonstraljam, a 2. Fiiggelékben ismertetem
a modszer alkalmazasit az egydimenzids harmonikus oszcillator esetében,
ami a folytonos geometriai térben egy egyrészecskés, bozonikus szitudciot
hatdroz meg.

4.3. Az Alapallapotot Tartalmazé Altér Meghatarozasan

alapulé maédszer

A moddszer egy olyan utat kindl a rendszer egzakt alapallapotanak meg-
hatérozasara, amely a probléma Hilbert-tér-dimenziéjanak szamottevo csok-
kentésével jelentésen megkonnyiti a matematikai targyalast és a fizikai tu-
lajdonsdgok hatékony feltarasat. Az eljaras bizonyos szempontbdl speci-
fikusnak tekinthetd, mivel csak olyan rendszerek esetében alkalmazhato,
amelyekben paros N szdmu elektron szingulett dllapotot hoz létre, azaz



4. fejezet 25

az Osszegzett spinvetiilet nulla. Ez fizikailag azt jelenti, hogy a rendszert
egy olyan allapotba pozicionaljuk, amely méagneses szempontbdl rendezetlen,
vagyis paramagneses, tehat a maximalis szimmetriaval rendelkez6 allapotot
testesiti meg. A rendszerben — rogzitett paros N szamu elektron esetén — a
‘H Hilbert-tér dimenziéjat az N elektron altal potencidlisan megvaldsithato
paramaégneses részecskekonfigurdciok szama definidlja. Ez tulajdonképpen
azt a kombinatorikai kérdést veti fel, hogy az N elektront hanyféleképpen
helyezhetjiik el a rendszer N szdmu csomépontjan Ggy, hogy az Gsszegzett
spinvetiilet nulla legyen, és a nem egyszeresen betoltott csomépontok ese-
tében legfeljebb két részecske tartézkodjon a csoméponton ellentétes spin-
vetiilettel. Az ilyen médon kialakuld részecskekonfigurdciok osszessége al-
kotja a teljes Hilbert-tér béazisvektorait. A szemléletesség kedvéért a 2.
abran bemutatok néhany lehetséges elektronelrendez6dést, amely az N = 6,
Np = 18 esetet példézza egy éaltalanos kétdimenzids szerkezetben.

O ®w O O
O O O
ONORONG
® O O
ONORONRG

a.)

ONORONRG
® O O
ONORONO
® O O
ONORONG,

c.)

ONORORG
® O O
ONORONRD
®© O O
ONONONO

b.)

ONONORG
ONONO,
O ® OO0
ONONO,
® O O O

d.)

: 6 elektron néhdny lehetséges elrendezddése egy 18 csomdépontbdl

allé kétdimenziés rendszerben.

Megfigyelhetd, hogy az a.), b.), c.), d.) rajzok szerint négy alapveté kon-
figuraciotipus kilénboztetheté meg attdl fiiggden, hogy hany duplan be-
toltott csomoépont taldlhaté az adott elrendezésben. Figyeljiink fel arra a
koriilményre is, hogy a.)-tél d.) felé haladva gyengiil az elektronok kozotti
kolcsonhatas, hiszen a Hubbard-tag csak az egyazon csoméponton 16vo ré-
szecskék kozotti Coulomb-taszitast veszi figyelembe. fgy értelemszertien az
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a.) elektronkonfigurdcié azon valtozata reprezentélja a legnagyobb kdlcson-
hatast képvisel6 allapotot, melyben a leheto legkisebb a duplan betoltott
csomopontok kozotti tavolsag. Kombinatorikai eszkozokkel egyszertien ki-
szamolhatjuk, hogy ezen N = 6, Ny = 18 esetben a teljes Hilbert-tér di-
menzidja, a négy konfiguriciotipus jarulékait Osszegezve, dimH = (138) +
(5): () G+ () () @)+ () - (5) = 665856,

Erzékelheté tehdt, hogy maéar egy kisméretii, csupan 6 elektront tar-
talmazo rendszerben is igen tekintélyes a Hilbert-tér mérete, amit mate-
matikailag nem egyszerii kezelni. Ekkor ugyanis a Hamilton-operator tel-
jes Hilbert-térben vett métrixa egy (665856 x 665856) méretii kompozicid,
melyet egzaktul diagonalizdlnunk kell ahhoz, hogy megkapjuk a rendszer
pontos alapéllapotat. Ez ilyen viszonylatban nemcsak nehézkes, de igen ko-
moly szamitégépes kapacitast is igényel. Mindezeknek fényében értelmet
nyer a Hilbert-tér-dimenzié csokkentésének igénye, amit az ATAM mddszer
segitségével vihetiink véghez. A moddszer lényege abban &ll, hogy a teljes
Hilbert-térben meghatarozunk egy olyan kisméretii S alteret, amely tar-
talmazza a rendszer alapallapotat. Ez azt jelenti, hogy meg kell konst-
rudlnunk azokat az elektronallapotokat, melyek S bazisvektorait alkotjak.
A Dbéazisvektorok megszerkesztéséhez a moddszer két alapveté megfigyelést
hasznal fel:

e (M1) Az alapédllapot magaba foglalja a legnagyobb kolcsonhatast
képviseld részecskekonfiguraciot (amikor az Gsszes elektronpéar dupldn
betoltott csomépontokat produkal igy, hogy a dupla betoltések kozotti
tavolsdg minimélis).

e (M2) A rendszer transzlaciéinvaridns mivoltabdl kiindulva, a leg-
nagyobb kolcsonhatast képvisel6 részecskekonfiguracié minden csomo-
ponton ekvivalens médon, ugyanolyan sulyfaktorral 1étezhet.

Megjegyzem, hogy az eddigi tapasztalatok soran egyetlen olyan ellenpélda
sem mertiilt fel, amely megcafolnd az (M1) és (M2) észrevételek helytéallosdgét.

A kiindulépontok szabatos rogzitését kovetéen az S altér harom f6 1é-
pésben épithetd fel, melyeket a kovetkez6 szakaszban ismertetek:

1. 1épés

(M1) és (M2) alapjan megszerkesztjiik az S altér |i;)-gyel jelolt els§ bazisvek-
torat, melyet a rendszer csomoépontjain periodikusan megjelend legnagyobb
kolesonhatast képviselé konfiguraciok osszessége alkot.

2. 1épés

Tovébbi bézisvektorokat gy generdlunk, hogy a rendszer (4) Hamilton-
operatordval hatunk [ij)-re, azaz elvégezziik a Hli;) miiveletet. Ennek
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eredményeképpen kialakul egy egyenlet, melyben |i;) mellett megjelennek
li1)-t6l eltér6é konfiguraciéjd, 4j |iz), |i3), ..., [ix) vektorok. Az |i1)-b6l vald
szarmaztatds folytan ezen j baziselemek mindegyike rendelkezik azzal a tu-
lajdonsaggal, hogy az adott elektronkonfiguracié periodikusan transzlatalt
jarulékainak Osszessége épiti fel.

3. 1épés

Hamilton-operatorunkkal hatunk az jonnan kapott |is), |i3), ..., |ig) dllapo-
tokra is, vagyis eléallitjuk a H|is), Hlis), ..., H|i;) 4ltal adott egyenleteket,
melyekben a mér meglévé vektorok mellett djabb |igi1), [igs2), |ik+3), .-
konfiguréciok is felbukkannak. Ezek utan kifejtjiik a Hligy1), H|igxy2),

H lik+s),... egyenleteit is, és a procedurat addig folytatjuk, amig be nem
zarul az egyenletrendszer, azaz amig meg nem talaljuk a baziskészlet utolsé
li,) zéréelemét, amire hatva a Hamilton-operatorral, mér nem tiinnek fel
tijabb vektorok H i) egyenletében.

Osszesitve tehat kialakul a

}:I|z'1> = fi(li1), lig), s liz))
I{\i2> = fa(lir), li2), - |i2))
Hliz) = f3(|i1), liz), .- |iz))

Hiiz) = fullin), liz), .. [i2)) (23)

egyenletrendszer, melyben az |i1), |i2), ..., |i.) vektorok linedrisan fliggetlenek,
és 1-re normaltak. Az egyenletek jobb oldalan szerepld f;(|i1), |i2), ..., [iz)),
j=1,2,..,z, figgvénykapcsolat pusztan azt hivatott jelolni, hogy kialakul
az allapotoknak egy olyan linedris kombindcidja, amely az |i1), |i2), ..., |i,)
készletnek csak bizonyos elemeit tartalmazza, igy minden egyenletben més
és més részhalmazai jelennek meg az |i1), |i2), ..., |i5) szettnek. A (23) éltal
generdlt |i1), |i2), ..., |i») dllapotok alkotjdk tehat az S altér bazisvektorait,
ennek értelmében pedig dimS = z, amelyre teljesiil a z = dimS <K dimH,
ezért szokdsos az S alteret redukalt Hilbert-térnek is nevezni. A dimS <
dimH relacio szamszeri érzékeltetésének céljabdl felsorakoztatok két konkrét
esetet: 1.) Példaul egy négyzetes rdcs esetében [242], az N = 4, Ny = 16
rogzitésével dimH = 14400 és dimS = 85, ami igen figyelemreméltd, hiszen
dimS két nagysagrenddel kisebb, mint dimH. 2.) Az 1.c dbran feltiintetett,
altalam tanulmdnyozott hatszoges rendszer esetében [244] pedig az N = 4,
Np = 8 értékek mellett dimH = 784 és dimS = 70, ami egy nagysagrendnyi
kiilonbséget jelent.

Ezek utdn mar csak annyi a feladatunk, hogy a redukalt Hilbert-térben
végrehajtott egzakt diagonalizacidéval meghatarozzuk a rendszer alapéllapo-
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tat. Ehhez sziikségiink van a (23) egyenletrendszer M egyiitthatémétrixdra,
amely a Hamilton-operator {ei,tl(-?),U } paramétereinek fiiggvényeként &ll
el6, hiszen (23) a (4) Hamilton-operdtor |i1), |i2),...,|i,) vektorokra vett
hatdsa nyomén alakul ki. Ennek megfeleléen

M = M({e, 1), U}). (24)
amely értelemszeriien egy (z X z) méretii matrixot reprezentdl. fgy M
egzakt diagonalizdcidjaval hozzajutunk a rendszer S altérben vett pontos
alapallapotdhoz, amit M spektrumanak legkisebb sajatértéke (alapallapoti
enerigidja) és a hozzd tartozo alapallapoti hullamfiiggvény (ek) szolgéltatnak.
A megolddsok helyességét a teljes Hilbert-térben elvégzett egzakt diago-
nalizacié eredményeivel valé egyezés igazolhatja.
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5. fejezet
A polifenilén tipusua lancok alapallapoti

eredményeinek bemutatasa

5.1. A rendszer Hamilton-operatora

A tanulmédnyozott rendszer sematikus vazat a 3. dbra jeleniti meg. A
hatszogek csucspontjaiban szénatomok helyezkednek el, melyekhez a rend-
szer kémiai Osszetételét meghatarozé atomok vagy atomcesoportok kapcsoldd-
hatnak periodikus elrendezésben (1. 2.1. alfejezet). Az dbra szerint a jeloli
a lanc Bravais-vektorat, és megfigyelhetd, hogy egyetlen hatszog alkotja a
rendszer primitiv elemi cellajat, mely az abran megvastagitott vonallal van
kiemelve. A hatszogek oldalhosszat b, a hatszogeket Gsszekapcsold kotések
hosszat pedig b jeloli. Az i csoméponthoz tartozé elemi celldt a vektorral
periodikusan eltolva tetszdleges hosszisdgu polimerszerkezet épithetd fel.

3. abra : A tanulmdanyozott polifenilén vazlata. A lanc polimerszerkezete
az i csoméponthoz tartozé elemi cella 8 Bravais-vektorral torténd periodikus

eltolasaval alakithaté ki.

Amennyiben N, a lancot alkoté celldk szama, a rendszer geometriai racsa
Njp = N, darab racscsomopontot, kristalyracsa pedig 6/N. darab csomépon-
tot tartalmaz, hiszen minden elemi celldban hat bézisatom talalhaté. Mivel
csak egy Bravais-vektor van értelmezve, a rendszer lényegében egy egydi-
menziés struktirat hataroz meg. Ugyanakkor az elektronok valéjaban nem-
csak az a vektor altal kijelolt irdny mentén mozoghatnak, hanem ezen vonal-
bol kilépve, a hatszogek altal megszabott sikban sokféle irdnyban poziciot
valthatnak az egyes csomoépontok kozott. Ekkor viszont mozgasuk felbont-
haté egy az a vektor irdnyaba es6 és egy arra merodleges komponensre.
Vilagos tehat, hogy az egydimenzids jelleg magat a récsot jellemszi, az elekt-
ronok mozgastere azonban két dimenziéban terjedhet ki. Ez a magyarazat
indokolja annak helyességét, hogy rendszeriinket a ”kvézi-egydimenzios”
jelzével illessiik. A lanc tetszOleges szamu elemi celldt tartalmazhat, és a
matematikai szamitasok zokkenémentes kivitelezése szempontjabdl célszert
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periodikus hatarfeltételeket alkalmazni, ami jelen esetben azt jelenti, hogy
a lanc gyuruszertien viszszacsavarodik 6nmagaba.

A rendszer Hamilton-operatorat a 3. fejezet konceptusai alapjan, (4)
értelmében a

N
H = > [ (o +Misrio) + €2 (Aigrso + figryo + it + Ditrg.o)]

o i=1

Nc
SO [ttt (6, e il e 4 R
+ [t e'1? (Ci+r27gci,a + Ci+r4ygci+r3,a + Ci+r5ygci+r4,a + Ciygci-i—rﬁ,a)
o i=1
i (AT o Al o AT o
+ tie? (Ci+r3,oci+1‘270 + Ci+r6,aci+l‘5,0) + e Ci+a,aci+l‘470 + HC}
N,
+ U (ﬁi,oﬁi,—a + ﬁi-{-rg,aﬁi-l-rg,—a + ﬁi-i—rg,oﬁi-i—rg,—a
i—1

+ ﬁi+r4,aﬁi+r4,—a + ﬁi+1‘570ﬁi+1‘57—0 + ﬁi-{-rg,aﬁi-l-r(;,—a) (25)

)

-

kifejezés irja le, melyben €1, €9 a lokalis egyrészecske-potencialokat jelolik,
t,t1,t. els6szomszéd ugrasokat reprezentalnak, az U csatolési allando értéke
minden csomoéponton azonos, H.c. pedig a hermitikusan konjugalt tagok
jelolésére szolgédl. A (25) Hamilton-operator paramétereinek elhelyezkedését
a 4. abran lehet nyomon kovetni, ahol a rajz els6 hatszogében vannak
feltiintetve a csomépontok cellan beliili poziciéjat megadd rj, j =1,2,...,6,
vektorok. Az egyszerliség kedvéért az i csomépont helyzetét jelold vektor
esetén r; = 0. Mivel egyetlen Bravais-vektor van értelmezve a 4. &abra
x tengelyének irdnya mentén, az r;, j = 1,2,...,6, vektorok hat linedris
alrdacsot kiilonitenek el a hatszoges rendszerben. Megfigyelhet6 az is, hogy
€1 6s €9 a haromeldgazasi, illetve a kételdgazasu csomdbpontok egyrészecske-
potencialjait adja, t1 és t. az x tengellyel parhuzamos elektronugrasokat
jellemzi a hatszogek oldalélei, illetve a hatszogeket 6sszekotd szakaszok men-
tén, t pedig a hatszogek harant irdnyu oldalai mentén torténdé ugrasokhoz
van hozzarendelve.

4. abra : A csomépontok helyzetvektorainak és a (25) Hamilton-operator

paramétereinek szemléltetése.

Rendszeriinket a lanc sikjara merdleges, B indukcidju kiilsé mégneses térbe
helyezziik, mely a 4. dbréan berajzolt z tengely irdnyaba mutat, azaz B, =
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B, = 0, B, = B. Ezen kiils6 tér hatdsit a Hamilton-operatorban a t;;
hoppingokat szorzé e'Xii alaki Peierls-faktorok veszik figyelembe, ahol Xij-t
a kiils6é magneses tér A vektorpotencidljanak vonalintegralja hatarozza meg
Xij = ?IT’; fij Adl szerint, &g = % értelmezéssel. A szamitasok konnyitése
érdekében az A vektorpotencialt a Landau-mértéknek megfeleléen, A, =
A, =0, Ay = Bz formédban vélasztottam meg, tehat A irdnyat a 4. abran
feltiintetett y tengely jeloli ki. Ebben az esetben a t, t1, illetve ¢, hoppingok
Peierls-faktorainak exponenseiben rendre a x = 75, x1 = 4, Xxc = 0 értékek

jelennek meg, ahol

n= b*B, (26)

melyben b a lanc hatszogeinek oldalhossziisdgat adja meg a 3. abranak
megfelelGen.

A kovetkez6 két alfejezetben részletesen ismertetem a B = 0, illetve a
B # 0 koriilmények k6zott fennallo alapéllapoti jellemzdket, amivel vilagosan
ramutatok arra, hogy a kiils6 magneses tér bekapcsolasa miként modosithatja
a rendszer alapvetd fizikai tulajdonsagait. A pontos alapallapotot mindkét
esetben a 4.2. alfejezetben kifejtett PSZO moddszer alkalmazasaval hataroz-
tam meg.

5.2. A B =0 eset targyalasa

5.2.1. A Hamilton-operator transzformaciéja

Ahogyan azt mar a 4.2.1. alfejezetben is bemutattam, az egzakt alapélla-
pot meghatarozasanak els6 lépéseként a rendszer indulé Hamilton-operatorat
pozitiv szemidefinit operatorokat tartalmazo forméra kell transzformalnunk
(13) alapjan. Jelen esetben (13) a

7 N¢
H= Z Z Z A;qp;li,q,o + ﬁU + KlN (27)

o g=1i=1
feliras szerint realizalédik, azaz cellanként hét kiilonb6zo szerkezetii blokk-
operatort értelmeztem, igy példdul a rendszer i celldjaban az
ijl,0 = 1G5 + @4Citryo t A5Citrs,oc T 6Citrg,o
i,2,0 = bléi,a + bQéi—i—rg,a + b3éi+r3,a + b4éi+r4,aa
i3,0 = d1Ci,o + d3Ciyrs,0 + d5Citrs,0
4,0 = €2Citryo T €4Citry,0 T €6Citrg,or
i5.0 = fi€io + foCitry.o + f6Citre,or
6,0 = 93Citrs,0 T 94Citrs,oc + 95Citrs,o
i7.0 = NCitaos + NaCiyr, o (28)
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kifejezések érvényesek. Mivel a lanc minden celldjaban hét kiilonb6zo blokk-
operator van jelen, és a spinindex két lehetséges értéket vehet fel, igy (27)
els6 Osszegjaruléka a rendszerben Gsszesen 2 - 7 - N, szamu blokkoperatort
értelmez. A (28)-ban bevezetett {a,b,d,e, f,g,h} egylitthaték a (12)-ben
megadott {xii} halmazzal azonosithaték ugy, hogy a rendszer periodikus
struktirdja miatt minden egyes cellit ugyanazon {a,b,d,e, f,g,h} készlet
jellemez. A (28) operdtortipusok blokkszerkezetét az 5. dbra szemlélteti,
ahol az egyes rajzok az adott csoméponton haté annihildlé operator koeffi-
ciensét is jelzik.

5
3
95

}
B o

95

5. dbra : A (28)-ban megadott blokkoperator-tipusok szemléletes rajzai. Az
{a,b,d,e, f, g, h} koefficiensek az adott csoméponton haté eltiintetd operatorhoz

tartoznak.

(27-28) birtokaban kovetkezhet a (14) egyenletrendszer felirdsa, mely ez
esetben (27) és (25) tagonkénti azonossiagabodl ered, igy (14) egyenletei

t = ajag + fi f6,
t =b3b1 + f5 f1,
t = byb3 + 9193,
t = azas + 9594,

tl = agag),
t1 = b3bo,
te = hihﬁla

0= ajal + bel,
0= agal + dgdl,

0 = ajas + ejeq,
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0 =bjbs + ejea,

0 = b3by + d3d;,

0 = d3d3 + 9593,

0 = egea + f5 fo,

& = — Ky = lai* + b1 + |di]” + | /1] + [P ],

€1 =e1 — K1 = [aa]” + [ba? + leal® + [ga* + |haf?,

& =€ — K1 = |as* + |ds|* + |g5/?,

& = ey — Ky = |ag> + |es|> + | fs]%,

& =€ — K1 = |bof” + |e2]” + | fo]?,

& =€y — Ky = |bs> + |ds|* + |gs|® (29)

szerint alakulnak ki, melyek egyértelmiien meghatarozzék az ismeretlen {a, b,
d,e, f,g,h; K1} halmaz elemei és a (25) Hamilton-operator {e,ea,t,t1,t.}
paraméterei kozott fenndllé kapcsolatot. fgy (29) megoldasai megadjak a
(28) blokkoperatorok koefficienseit, illetve a (27) transzformalt Hamilton-
operator K1 paraméterét az {e, €2, t,t1,t.} értékeinek fiiggvényében. Ennek
megfeleléen, a (29) egyenletrendszert megoldva, a (28) blokkoperédtorokra

vonatkozoéan az

Aiso = 32 (B0 + 050w+ o (Gorsm = - B80rens )]

Ai,Z,a = % [Wcl o+ t18itrs0 + |b2? <Ci+r2,o— + %6éi+r4,a)]a

Aj, = ds [0401+r3 ot Citrso — ttlzméi,a} ;

Ajgo = e |:éi+r2,o — QCiyrgo — 5::2||zcl+r4, ]

s = = (155 0  + 0l (ses + St

Aigo = 2 [ o 1068 (5 s = tten, )
7o = [fra + tcﬁéimﬁ] (30)

kifejezések vezethetok le, melyekbe a

2 _ B2 (n _
b2 = &r a;f _“a(w 2,
o =1 = F)ay = )
a?(B% —a)[y(1+ %) - 21+ 2)]
2 §—1 5 2@ 1
dsI” = a—1+01+p) L —h a2 |by|2 )

lea]® =
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lgs|* = o+ 05" [é—Qﬁ—Qi
° a—1+06(1+p2) 17 a2
a(ay - %)
fsl* = mkzﬁ
N 1 a—1+6(1+ 6% 1 1
hmMi? = - |t292% (14 = +¢2 -
‘ 1’ ! |: v < 52 1 0—1 62042’62’2—t%52)|b2|2
2(y =Dy —p%) 1
+ t e oF (31)

abszolitérték-négyzetek épiilnek be. A (30-31)-ben megjelend «, 3,7, § valés
paraméterek az

alay — B?) a4+ 62
By —1) 70 o

feltételek teljesiilése mellet tetszOlegesen megvalaszthaték. Mindemellett,

>0 (32)

(29) megoldasabdl eredben

e \/ a(f = a?)
(8> = a?) + P(a - 1]B(8 —o?) +ala+ 1)

és kialakul az

[tal, (33)

2 o 2 > |bef? 2 (6 —1)* |gs|? 2 1
€1 = —0"|ba <1+5+ )+t +t + K, 34
7" ! A R oy
extra feltétel, melybe (31) és (33) megfelel kifejezései helyettesitenddk.
Igy a (34) egyenldség a (15)-ben emlitett reldciot testesiti meg, amely az
alapallapot szdméra egy meghatarozott D tartomanyt jelol ki a fazistérben.

5.2.2. Az alapallapoti hullamfiiggvény meghatarozasa

A 4.2.2. alfejezetben leirtak szerint az alapdllapoti hullamfiiggvény
meghatarozasahoz elséként egy indulé hullamfiiggvényt kell megalkotnunk
a (17)-ben foglalt formula alapjin, melyet ez esetben a

) = B} ,/0) (35)

kifejezésnek megfelelden alakitottam ki. Tehat kiindulasként egyetlen BT
operatort helyeztem el |i)-ben, hogy vildgosan kirajzolédjon egy egyediili-
ként jelenlévé BT jaruléka. BI,J—t a (18)-ban ismertetett médon irtam fel
a

Ne

6
Bl, =3 vinéir, (36)

i=1 j=1
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alak szerint, ami egy olyan kiterjedt operatort valdsit meg, melynek a lanc
minden egyes csomépontjan van komponense. A (36)-ban bevezetett BLJ
strukturajat grafikusan a 6. dbra jeleniti meg, ahol az operator csomépont-
jaihoz hozzarendelt y;,; koefficiensek is fel vannak tiintetve.

i—a+rg Ji—atrg yi+r6 yi+r5 yi+a+r6 yi+a+r5

i—a+r, yi+a+r4

i—a+r, Ji—atrg yi+r2 yi+r3 yi+a+r2 yi+a+r3

6. dbra : A (36) B} _ operator kiterjedt szerkezének illusztraldsa. Az Yitr;

1,0

egyiutthaték az adott csoméponton haté kelté operator szorzéfaktorat jelolik.

A (36) konstrukeié azért elényos, mert nem tiintet ki egyetlen csomépontot
sem a rendszerben, igy nem fenyeget az a veszély, hogy a BLU operator szint-
jén barmiféle mesterkélt specifikum keriiljon be a jellemzésbe, ami sértené
az altalanossagot.

A kovetkezd lépésben (36) i 1r; koefficienseit kell kiszamitanunk a (20.a)-
ban kijelolt feltétel alapjan, és ahogy lattuk, (20.a)-t a (21) kritériumok
valamelyikének telejesitésével hajthatjuk végre. Jelen esetben a (21.a) an-
tikommutdaciés reldciék nem lehetnek érvényben, mivel az altaluk generdlt
egyenletrendszer ellentmonddsra vezetett. Ennek okan a (21.b) kommutéacids
relaciéjanak megoldasaval kellett megprébalkoznom, ami viszont sikeresnek
bizonyult. Ekkor ugyanis (28) és (36) felhasznalasaval (21.b) a

7
|: Z A;r,qJAiv‘LO" BI,U/ =0 (37)
q=1
egyenldségre vezet, melynek minden i, o és o’ indexre teljesiilnie kell. (37)-

bol minden i-re, azaz minden cellaban, a ZZ]:I szerinti hét taghdl adoddan,
a

o
I

yillar” + [b1]* + |do* 4 [ f11* + [P1]?) 4 Yigro (D102 + f7 f2)
Yitrs (0703 + d1d3) + Yigr,(aas 4+ b1bs) + Yiyrs (aTas + dids)
yi+r6(a>{a6 + fikfﬁ)v

+ +

0 = wi(03b1 + f5f1) + Yiers (12]* + |€2]* + | f2]?) + Yitrs b3
+ yi+r4(b§b4 + 6364) + yi+r6(€§€6 + f2*f6)’

0 = i(b3b1 + didi) + Yirrsb3b2 + Yigrs (103]° + |ds|* + |g3]%)
+ Yitry (0304 + 9394) + Yitrs (d3ds + 9395),
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0 = wilajar +bib1) + Yitr, (bibo + eiea) + yiirs (b1b3 + g193)
+  Yigrg(Jaal® + 1ba)* + leal® + |gal® + [ha]®) + Yiges (afas + gig5)
+ Yi+re (GZGG + 6266) + yi—l—ahzhla

0 = wilaiar +didy) + Yitrs(dids + 9593) + Yitr, (a5as + g594)

+ Yirrs(Jas|® + |ds|* + [g5]%) + vitrgaias,

0 = wilagar + f5 f1) + Yirrs (ege2 + f6 f2) + yirr,(agas + egeq)
+ Yirrsagas + Yirrg(|as)® + les> + | f6]?),

0 = Yitrshiha + Yivalla|® (38)

egyenletrendszer szarmaztathatd, amely (36) Yi+r; kKoefficienseit egyértelmii
kapcsolatba hozza a (28) blokkoperatorok {a,b,d, e, f, g, h} egylitthatéival,
igy explicite kibomlik a (22)-ben vazolt fliggvényrelacié. Vegyiik észre,
hogy (38)-ban megjelennek a (29) egyenletrendszer tagjai, aminek figyelem-
bevételével (38) joval egyszerlibb alakot 6lt a

€1i + t(Yitry + Yitre)

= i+ €Vitr, T 11Yitrs,

11 Yitry + €2Yitrs + Witry,

t(Yitrs + Yitrs) T €1Yitrs T telita

Witry + €2Yitrs T t1¥itrs,

tYi + U1Yitrs + €2Yitres

= telitrs + 1M1 Yita (39)

O 0o 0o o o o o
|

egyenleteknek megfelelen. (39) megoldasait az

Yi = Yitrs = Yita = 0,
Yitros = Yit+rg> Yitrs = “Yitrs,
Yidrs = Yitrss Yitrs = Yitre (40)

egyenloségek adjak meg azzal a feltétellel, hogy
€y = —t1 > 0. (41)

Mivel (40) minden i-re fenndll, vildgosan latszik, hogy v; és yjir, minden
cellabdl elttinik, és csak az Yitry, Yitrs, Yitrss Yitre Koefliciensek maradnak
meg nullétdl kiilonbozo értékkel. Ezenkiviil az is megfigyelhetd, hogy (40)
csupan relacidkat rogzit az Yiiry, Yitrs, Yitrs, Yitre €gyitthatok kozott, de
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szamértékiiket nem konkretizalja. Ebbdl az kovetkezik, hogy (40) megoldasa
példaul Yiir, = Yitrs = C, Yitrs = Yitrs = —C alakban felvehetd, ahol a C #
0 konstans értéke, a normalasi feltétel figyelembevétele mellett, tetszélegesen
beallithat6. A (40) altal felkindlt szabad paraméterezés lehetségét ki-
hasznéalva, a C konstanst a legegyszeriibb médon C = 1 értékre rogzitettem,
Vagyis az Yitrys Yitrss Yitrs, Yitrs Koeflicienseket az Gsszes cellaban

Yiers = L, Yitrs =1, Yigrs = =1, Yigrg = —1 (42)

szerint valasztottam meg. Amennyiben C értékét nem 1-re rogzitjik, ugy a
C # 1 konstans értelemszeriien beleolvad a normaldsi faktorba. A (40,42)-
ben foglalt eredmények azt mutatjak tehat, hogy a (36) BLJ operator szét-
szakad olyan kisméreti doménekre, melyeket a

Vo = o T ro — Hirno — Hireo (43)

itro,0o itrs,o i+rs,0

operatorok definidlnak. A ViTa blokkokat grafikusan a 7. dbra értelmezi.

A

+
Vio
Yoer, Yo,
i
Your, Yirr,
~ o+ ~ 4+ ~ +
i V| o i+a,o0

i+a

[
L N B

7. dbra : A (43) Vja operatorok blokkszerkezetének grafikus megjelenitése

B =0 esetén.

A fels6 rajz az i cellahoz tartozé V;ro operatort illusztralja a (40) szerint meg-
marado egyiitthatokkal, ami vildgosan mutatja, hogy a négy csomdpontot
tartalmazo V;ra blokk Osszes csomépontja az i cella hatszogében talalhatd,

azaz a TA/iTU operator hatdsa egyetlen cellara korlatozddik. Ez pedig fizikailag

azt jelenti, hogy a ViTo altal keltett elektron csak az i cella megjelolt négy
csomépontjanak valamelyikén tartézkodhat, igy voltaképpen egy olyan elekt-
ronallapot jon létre, amely a hatszdgben lokalizdlva van. A 7. dbra alsé rajza
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azt szemlélteti, hogy az adott i—a, i, i+a celldkhoz tartozé VL a07 Vi]:o’ Viiap
operatorok blokkjai teljes mértékben szeparaltak, tehat nem rendelkeznek
kozos csomopontokkal. Ezennel elérkeztiink ahhoz a ponthoz, amikor a
(20.a) feltételbdl potencidlisan nyerhet6 informécidk kézzel foghaté médon
kikristalyosodtak, hiszen megsziiletett az az érdemi eredmény, hogy a (35)
prébafiiggvénybe beépitett (36) BI , operdtor felhasad a kapott ViTo opera-
torok altal determinalt diszjunkt doménekre, ezért a leirds tovabbi részében
f)’ia helyébe a (43) VITJ operatorok lépnek, és értelemszeriien a rendszer-

ben 1évo elektronok szamat az értelmezett TA/iTJ operatorok szama adja meg.

Mivel egy celldban csak egy ‘A/;ra van jelen, a beviheto elektronok maximalis
szamat a lanc N, cellaszdma hatérozza meg, azaz legfeljebb N, darab elekt-
ron élhet a rendszerben.

Ezek utdn mar csak azt kell megvizsgalni, hogy a (20.b) kritérium mi-
lyen tulajdonsdgokkal ruhézza fel a (43) ‘A/ITJ operatorokat. Jelen esetben
(20.b) végrehajtasa roppant egyszerii, ugyanis a TA/JU operatorok, specialis
szerkezetitknél fogva, természetes médon teljesitik a (20.b) reldciét. Ezt a
kovetkezd gondolatmenettel tdmasztom ald: Ahogyan azt mar a 7. dbréandl
is hangsilyoztam, a ViTU operatorok egyetlen csoméponton sem érintkeznek
egymassal, mivel teljesén szeparalt médon vannak jelen az egyes celldkban.
Ennek az a kovetkezménye, hogy egyaltaldn nem alakulnak ki olyan csomé-
pontok, melyeken egyidejiileg megjelenhetne két elektron. Tudvalevé azon-
ban, hogy a Hubbard-tag éppen a duplan betoltétt csomdépontokat érzékeli
a rendszerben, de mivel a dupla betoltések ez esetben eleve hidnyoznak, igy
a Hubbard-tag hatdsa automatikusan nulldt ad (20.b)-ben. Ez pedig azt
jelenti, hogy kozos érintkezési pontok hijan az egyes VITU operatorok spinin-
dexei k6z6tt nem jon létre semmiféle korrelacios effektus, azaz az operdtorok
o indexei egymastdl fliggetleniil vehetik fel értékiiket, igy az elektronok
globdlisan egy teljesen rendezetlen spinrendszert alkotnak.

A (20.a-b) feltételek fentebb részletezett, aprélékos tanulmanyozasa nyo-
man a rendszer alapallapoti hullamfiiggvényét a teljes N < N, tartomédnyon
a

[g(N < Nobo = [T Vi, 10) (44)

i

alakban kaptam meg, ahol a YA/iTUi operatorokat (43) adja meg, o; tetszéleges,
|1hg)0 alsé nullindexe pedig arra utal, hogy nincs jelen kiilsé magneses tér,
tehdt B = 0. A (44) alapéallapot fizikai tulajdonsagaival kapcsolatban két
fontos kovetkeztetésre jutottam: I.) Az alapallapot lokalizalt, ugyanis
|1g)0-ban lokalizalt elektronéllapotok élnek, hiszen az egyes ViToi operatorok
hatdsa egyetlen celldra korlatozdédik. I1.) Az alapallapot pal,t'amélgneses7
hiszen az elektronok egymdstol fliggetlen, tetszéleges oy spinindexszel keriil-
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nek be a rendszerbe. Osszegezve a nyert ismereteket, a polifenilén tipust
lanc kiils6é magneses tér hianyaban lokalizalt elektronallapotok &altal meg-
valositott paramagnesként viselkedik az alapallapotaban, és ez a tulajdonsag
tetszoleges N < N, részecskeszdm esetén megmarad, hiszen N novelésével
nem valtozik meg a YA/iTUi operatorok szeparalt és lokalizalt karakterisztikaja.

Ezek utén mar csak a rendszer alapallapoti energidjat kell meghatérozni,
ehhez azonban vissza kell térniink a (41)-ben megadott feltételhez, amely
€9 = €3 — K révén magdba rejti K;-et, igy (41) szerint

K1 262—|t1|. (45)

Itt felhivom a figyelmet arra, hogy (41) —t; > 0 reldci6ja folytan ¢; < 0,
ezért —tq helyébe |t1| irhat6. Ez a 1épés azért fontos, mert igy (45) kozvetlen
moédon Gsszehasonlithaté a (33)-ban kapott Kj-gyel. Tisztan lathat6, hogy
(45) csak abban az esetben teljesiilhet, amennyiben

a(f! —a?)
(8?2 = a?) + B2 (a = 1)][0(6? — a®) + a(a +1)]

fennall, ami az «, 8,7, § paraméterekre nézve pusztan egy kiegészito feltételt

=1 (46)

jelent a (32)-ben kirétt megszoritdsok mellett. gy K végsd (45) alakjaval
megadhaté a rendszer alapallapoti energidja, amely (16) értelmében

E4(N;e, t1) = (e2 — [t1])N. (47)

Vegyiik észre, hogy a (34)-ben megadott kondicié kiegésziil a (41) kiko-
téssel, aminek kovetkeztében az

t? |ba|? (6 —1)* |gs|? 1
— s 2<1 2 ) 12 +2 K
= b2 (1 + 8% + PAE + FERAT + e + K1,

€ = —1t1 + Kl, t1 <0 (48)

reldcidk jelolik ki a fazistérben azt a D zénat, amelyben a (44,47) alapéllapot
érvényes lehet.
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5.3. A B # 0 eset targyalasa

5.3.1. A Hamilton-operator transzformaciéja

Az el6zé alfejezet részletesen targyalta a rendszer alapdallapoti tulaj-
donséagait olyan koriilmények kozott, amikor nincs jelen kiilsé mégneses tér.
Ezek utan Shatatlanul megfogalmazodik az az igény, hogy az alapallapotot
kiils6 méagneses tér jelenlétében is feltérképezziik. Ez a vizsgalat igen hasznos
lehet, hiszen az eredmények birtokaban vildgosan kirajzolédhat az, hogy
a magneses tér bekapcsoldsa mennyiben mddositja az alapallapot fizikai
jellemz6it a B = 0 szitudcidhoz képest. A maégneses teret a lanc sikjara
merdlegesen, a 4. abran berajzolt z tengely irdnyaban vettem fel, és az
5.1. alfejezetben leirtaknak megfelel6en, a vektorpotencialt Landau-mérték
szerint vélasztottam meg. Ekkor a (25) indulé Hamilton-operator Peierls-
faktoraiba a (26) paraméter épiil be.

Ahogyan a 4.2.1. alfejezet (7) kifejezéseivel is ravilagitottam, az indulé
Hamilton-operator pozitiv szemidefinit forméara torténd atalakitdsa tobb-
féleképpen is kivitelezhets, és az egyes transzformadcidkat a felbontasban
szerepld pozitiv szemidefinit operatorok eltérd strukturalis kialakitdsa teszi
kiilonboz6vé. Ezt felhasznalva, — hogy egy (27-28)-tdl eltérd konstrukeidt is
kiprébaljak — a (25) Hamilton-operdtor transzformacidjat ezittal a

5 N
H=Y"N"N"Al  Aigo+Hy+ KN (49)

o ¢=1i=1

formula szerint valésitottam meg, melyben cellanként 6t kiilonb6z6 blokk-
operator szerepel. A rendszer i celldjaban ezen operatorok az

Ai1o = 1610 + 0285 1ry.0 + 6Citrg.os

Aigy = b2éiiry o + D5Citrs.o + b6Citrg.os

Aizo = dobitryo + d3Cisrs.o + d5éitrs o

Ai,zl,a = €3Citry,0 t €4Citry,0 T €5Ci4rs,0)

Aiso = fiéitae + [1éitreo (50)

szerkezettel rendelkeznek. Mivel a lanc minden celldjaban 6t kiilonbo6z6
blokkoperator van értelmezve, és a spinindexnek két értéke lehetséges, igy
(49) els6 Osszegjaruléka Osszesen 2 - 5 - N, szamu blokkoperatort vezet be a
lefrdsba. Ertelemszertien most a (12)-ben megjeldlt {2} ;} halmazt az (50)-
beli {a,b,d,e, f} koefficiensek alkotjék. Tekintettel a rendszer periodikus
mivoltara, (50) a lanc Osszes celldjaban érvényes, vagyis minden celldhoz
ugyanazon {a,b,d, e, f} készlet rendelhet6 hozza. Az (50) operétorok felépi-
tését a 8. abra demonstralja az adott csoméponton haté eltiinteté operator
egylitthatdjanak jelolésével.
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as b b dg
a [ A 1 A 3
a, b, dz ds
€5
e — fa f,
€;

8. dbra : Az (50)-ben megadott blokkoperator-tipusok szemléletes rajzai. Az
{a,b,d,e, f,} koefficiensek az adott csomdéponton haté eltiintetd operdtorhoz

tartoznak.

Jelen esetben (49) és (25) tagonkénti identikussdga a

itk %
te'12 = ajag,
1

te'12 = ajay,

=

te'12 = eles,
teitz = eséq,
tleig = dgdg,
tleig = bgb5,
te = fikf47

0 = ajag + b3bg,

0 = b3bs + dsds,

0 = d3ds + ezes,

& =e—Ko=|a1]” +|f1],

&1 =1 — Ky = |ea]” + | fal?,

& = ea — Ko = |ag|* + |ba|* + |da|?,

& = e3 — Ko = |ag|” + |bg|%,

&y = ea — Ko = |b5]* + |d5|? + |es|?,

& = €3 — Ky = [ds|* + |es|” (51)

egyenletrendszert produkélja, amely (14) aktudlis reprezentéaciéja, és kapcso-
latot teremt az ismeretlen {a, b, d, e, f; K9;n} halmaz, illetve a (25) Hamilton-
operator €y, €2, t,t1,t. paraméterei kozott. (51) megoldasabdl az

A 212&, E—t2 . i
A 2 1/ —iz54 175 A
Ai,l,a = = Cio + ~ (6 12Citry,o +e'12 Ci+r6,o) )
212 2t
62 1 €9
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A (N% _t%)Q [é 2t1€9 eigé € +t%eigé ]
i,2,0 = o= /2 . 4o |Citre,c — < i+rs,0 = = i+re,o |>
26,(&3 +t7) & — 1t & -t
2= ~2 | 42 =2 _ 42
di 5,0 = i [é trao T G+ h € 580 — G 1 e 1 2é, ]
i,3,0 gg + t% itro,0 ot 165 i+r3,0 ot 1és i+rs,0 >
X 2126, & -1 n -
A 2 1/, i35 4 —i=5 A
Ai7470 = ~2 _ 42 |:ci+r470 + 2t~ (e 12 Ci+r370 + e 12 Ci+r5,o)] ’
€5 — 1] €2
5.0 = VIl [Girao + sign(te)éiie, o (52)

eredmények adédnak az (50) blokkoperatorokra vonatkozdan, ahol n-t az
n=20+1)r (53)

egyenléségben foglalt diszkrét értékek hatarozzak meg, melyben £ tetszéleges
egész szam. Mivel az ) paraméter (26) szerint ardnyos a kiils6 magneses tér
indukcigjaval, igy (53) folytan az (52) megolddsok csak a
®o
3v/3b?

szerint kvantalt mégneses tér esetében érvényesek. Tovabbd, (51) megoldasa

B= (20+1) (54)

nyoman

3
+ {la - e = It [(en = e = Jtel)? + 9(2 = )]

1
Ky, = —{61 + 2€9 — |tc| + {(61 — €9 — |tc|)[(61 — €9 — |tc|)2 + 9(t2 — t%)]

2
- fla—e— 2+ <8} )

2

és emellett az
(g — K3)> —t2>0, ¢ —Ky—

215%(62 —_ KQ)

—_— - > 56
(e2 — K2)2 + 13 (56)

feltételeknek kell teljesiilniiik, azaz most (15) fiiggvénykapcsolatai az (56)
egyenl6tlenségek formdjaban jonnek létre, meghatarozva ezzel a paraméter-
tér azon D szegmensét, ahol az alapallapot keresheto.
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5.3.2. Az alapallapoti hullamfiiggvény meghatarozasa

Az alapéllapot meghatarozasahoz sziikséges indulé hullamfliggvényt ez
esetben is az el6z0 alfejezetben bemutatott formuldk szerint szerkesztettem
meg. Igy a (35) kifejezéssel dsszhangban

) = B],10), (57)
melyben, (36)-nak megfeleléen,

Ne

6
Blo =22 it o (58)

i=1 j=1

tehat ezuttal is egy olyan &allapotbdl indultam ki, amely a 6. abra szerint,
kiterjedt médon, a ldnc minden csomdpontjat magaba foglalja.

Az (58)-ban szerepld i, egyiitthatk kiszdmitdsaban a (21.a)-ban ki-
jelolt antikommutdcids relacidk ezittal eredményre vezettek. (50) és (58)
felhasznalasaval (21.a) az

{Aigo. Bl ,} =0 (59)

alakot olti, melynek minden i, g, o és ¢’ indexre teljesiilnie kell. Az (59)
reldcidkat a rendszer i celldjara felirva, a ¢ = 1,2, ..., 5 eseteknek megfelelGen,
a

= a1¥i T Q2Yitr, T A6Yitre)

b2¥itry + U5Yitrs + 06Yitres

doYitry + d3Yitrs + d5Yitrs,

€3Yitrs T €4Vitry T €5Yitrs,

= f1¥ita + [4Yitr, (60)

o o o o o
|

egyenletrendszer adédik, mely (22) szerint Osszekapcsolja (58) yiyr; koeffi-
cienseit az (50) blokkoperédtorok {a,b,d, e, f} egyiitthatéival. Az (52) &ltal
megadott {a,b,d, e, f} szorzéfaktorok helyettesitésével (60)

A S SUVIR: B e
— N e . e . ,
Yi 2tes Yitrs 2t Yi+re
2t1€9 n 62 + tl n
0 = Yitr, T 3 2 €2 Yitr; + 5 2 €"6 Yitrg
€ — 1 € 1
~2 2 ~2 2
€5 +1 n t
0 = X 2 16727 X 2 16725 )
Yitry T 2169 Yitrs 2169 Yitrs,
~2 2 ~2 2
€ —t1 ;n 5 -t _
0 = ngez 2Yitrs + Yitry + 515, e ‘12 Yi+rs,

0 = Yita+ sign(te)Yitr, (61)
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alakiva valik, és (61) egyenleteibdl az

t g% - t% g% —351 i
Yi = Yita = —He 12 —e12|s,

tarele
4 P
Yitr, = Z[Sign(tc)ezg - tﬁeilg} S,
1
yi+r3 - 57

Yitry = ZS’LgTL(tC)— €2
Yitrs = Z[Sign(tc)?e_i% - eig} S,
1

~ ~2 2 2
€2 €5 — 1] { 217 o _Z‘ZL} )
. =7 2= ——<|5—=e'2 —e 2| —sign(t.) ;s,
y1+1‘5 {tl 63 + t% gg _ t% g ( c)

s =2 2 2 -1
. €9 € —1 2t -7 _sm
7 = {1 — szgn(tc)aﬁ[% —1t%612 —e 12}} (62)

megoldasokat vezettem le, ahol az s # 0 paraméter értékét a normalasi
feltétel hatdrozza meg. (62) kifejezései a rendszer periodikus mivoltdbol
addéddéan barmely i cellaindexre érvényesek, igy a lanc minden celldjaban
a (62) egyiitthatdk jelennek meg. Ez azt jelenti, hogy az egyes celldk a
vektorral transzlatdlt, ugyanazon r; vektorral jellemzett csomépontjainak a
koefficiensei megegyeznek, azaz ... = Yi—2a+r; = Yi—a+tr; = Yitr; = Yitatr; =
Yit2atr; = - J = 1,2,...,6. Az eddigi eredmények tehat azt mutatjdk, hogy
az (58) BI ., operator kiterjedt formaban, sértetlentil egy darabban marad,
mivel nulla értékdl y;,; koefficiensek hidnyaban nem bomlik fel tobb kisebb
méretli blokkra. Ez a megallapitds mindenképpen eléremutatd, hiszen az
mar most latszik, hogy az el6z6 alfejezetbeli B = 0 esethez képest egy
kvalitative mas tipusi megoldds bontakozik ki. Ugyanakkor (62) egyel6re
csak egy iranyjelz6, a tovabbhaladast segité részeredmény, ami azonban
még nem alkalmas arra, hogy barmiféle végkovetkeztetést vonjunk le a
rendszer alapallapotdra vonatkozéan. (62) folytdn ugyanis egyetlen BLT
operator épiil be az (57) hullamfiiggvénybe, igy csupdn egyetlen elektron
van jelen a rendszerben. Ez nyilvanvaléan nem elegendd egy sokrészecskés
jellemzéshez, ezért olyan iranyban kellett tovabb folytatnom a vizsgalatokat,
hogy — tovdbbra is az (57-58) prébadllapotbdl kiindulva — milyen médon
lehetne megsokszorozni az alapallapotba beillesztheté operatorok (részecs-
kék) szdmat.

Ennek okén azt prébaltam elemezni, hogy két szomszédos cella (60)
tipusu egyenleteinek osszekapcsolasaval kihozhatok-e olyan megoldéasok, ame-
lyek kiilonboznek a (62)-ben megadott eredménytél, és biztosithatjék egy
sokrészecskés allapot kialakuldsdnak lehetéségét. Igy tehat (59) antikom-
mutécids reldcidit két szomszédos celldra osszefogva, (50) és (58) alkalmazé-
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saval, felirtam az (i — a, i) cellapar egyenleteit, melyek

= 1Yi—a T Q2Yi—a+r, + A6Yi—a+trg:
= baVi—atr, + b5Yiatrs + D6Yi-atre;
do¥i—atr, + d3Yi—atrs + d5Yi—atrs,
€3Yi—atrs T €4¥i—a+r, T €5Yi—atrs,
f1yi + favicatrss
= a1Yi T a2Yitry T A6Yitres
b2¥itry + O5Yitrs T D6Yitres
= doYitry + d3Yitrs + d5Yisrs,
€3Yi+rs T €4Vitry T €5Yitrs,
= [1Yita + f1Yitr, (63)

o O O O O O o o o o

szerint alakulnak ki, és i barmely cellaindexet jelolheti. (63)-ba az (52)-ben
foglalt megoldas {a,b,d, e, f} egylitthat6it helyettesitve, a

&t _in &1 in
0 = Yiat nge 2Yi_atr, + 2tés € 12Yi_atrg,
2t1€2  ;n E 412 .a
0 = Yi—a+ro ) D) e'? Yi—a+rs + ,,3 % e's Yi—a+rgs
€& — 1 €& — 1
~2 2 ~2 2
€+t _n € — 1 _in
0 = Yi—atr, + 2t 1éy € 23yifaJrlz'g + 2t 1ey € ZlefaJrry
~2 2 ~2 2
€5 —t - €5 —t _in
0 = 22t7€2162 2Yi_a+try T Yi—atry T 22t€2 Le~i13 Yi—a+trs,
0 = Yi + Sign(tc)yifaera
~2 2 ~2 2
€5 —t s €5 —t -
O = y1+ 22t€216 Zl2yi+r2+ 22t5216212yi+1‘6’
2t1€2  4n E+12
0 = Yitry + €2 — tQ e®2yi+1‘5 + ﬁe%yﬂ—re,
2 1 2 1
~2 2 ~2 2
€+t _n € —t1 _n
0 = . e "3y e "2 ,
Yitrs + 216 Yi+rs + 2169 Yi+rs
~2 2 ~2 2
€5 —t - €5 —t _im
0 = 22757621& 2Yitrs T Yitry + 227562 Le "2 Y5 rs,
0 = Yira+ sign(te)Yiir, (64)

egyenletek adédnak, és a (64) egyenletrendszer egy lehetséges megoldését az

Yi—a = Oa

Yi—atry — —€
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hown = 2EEL 2,
i—atrs — 7 = = 5
thea+2led -2
hoarey = LSS ],
i—atry — ;< o -
Yot a+uls ’
€2 ;1
Yi—atrs — ——€ 38,
ty

Yi—a+rg = S,

tHHeE—t2r .m & s
1 €5 1[21—3 2 71—"]5,

i = sign(t.)— e ——Se 12
Yi g(C)tE%—Ft% t%
. €2 _;n
Yitry = SZg’I’L(tC)EG 2385
Yitrs = _Sign(tc)‘s?
Yitry = 0,
. in
Yitrs = sign(tc)e'ss,
gt )52 & —t%[ i1 2t7 @g]
itre = stgn(t.)— e — ———=e'2|s
Yiaro = SN B g2-g£° 1>
Yita = 0 (65)

kifejezések prezentaljik, melyekben az s # 0 paraméter a normalasi feltétel
altal megszabott értéket veszi fel. A (65) eredmények taniusiga szerint
érdemes volt Gsszekapcsolni az (i—a) és i cellak egyenleteit, hiszen y;—a, Yitr,
és Yira zérova valik, a fennmaradé tiz koefficiens pedig nullatdl kiilonbozo
értéket vesz fel tigy, hogy Yi—atr; # Yitr;» J = 1,2,...,6. Ez pedig azt jelenti,
hogy az (i—a) és i celldk egytitthat6i nem egyeznek meg. Tehat ezittal nem

olyan megoldés jon létre, amely a (62) eredményhez hasonléan egyetlen ho-
At

1,0

allé, két szomszédos celldt egyesité blokk, melyet (65) értelmében a
A

, ol , ot , ot
i,o yl_a+r2ci7a+r2,o + yl_a+r30i7a+r3,o + yl_a+r4ci7a+r4,o

mogén B; _ operatort produkal, hanem megsziiletik egy tiz csomépontbol

ot f o o
t YicatrsCi_ayrs o T YicatreCi_aqrge T YiCio T YitraCiyr, o
o ot f
+ yi+rgci+r37o— + yi+r5ci+r57g + yi+rgci+r67o— (66)

operator definidl. Noha a (65-66) V:O altal bevezetett blokk két cella jaru-
lékait tartalmazza, a konnyedebb atlathatésag kedvéért TA/iTU alsé indexében

csak az egyik cellaindexet, az i-t tiintettem fel, amivel ‘A/iTU—t az (i—a,i) cel-
lapér helyett formélisan az i celldhoz rendeltem hozzé azzal a kitétellel, hogy
az (i—a) celldba is dtnytlnak bizonyos jarulékai. Ezéltal a ..., VIT_2 oo Vila o
Vi]:o’ ‘A/iiap, \A/i];Qa’U, ... operatorok — jelolésiiket tekintve — az adott celldhoz

egyértelmiien hozzdrendelt, effektive kétcellds objektumként kezelhetOk. A
(65-66) ViTo operator grafikus megjelenitését a 9. dbra fels6 rajza mutatja be

a relevans koefficiensek feltiintetésével. Ertelemszeriien a ViTa altal keltett
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elektron a megjelolt tiz csomdépont barmelyikén megjelenhet, igy —a B =0
eset 7. dbran vazolt eredményéhez viszonyitva — az a szektor, ahol egy elekt-
ron potencialisan el6fordulhat, kiilsé magneses tér jelenlétében kiszélesedik
egy kétcellds tartomanyra. A 9. abra alsé rajza a szomszédos i — a,i,i+ a
cellakhoz tartozo tha7o,17iTo,‘7iLa7U
heto, hogy barmely két szomszédos operdtor a vonalkazott teriileten 1évo

operatorokat példézza, ahol megfigyel-

négy csoméponton érintkezik egymadssal.

1,0

Yicatr, Y-atrg,  Yiar, Yier,

Yicatr, Yi-atr,  Yiar, Yiar,

9. 4bra : A (66) ng operatorok blokkszerkezetének grafikus megjelenitése
B # 0 esetén.

Ezen a ponton a (20.a) feltétel tanulményozasa lezérult, és a fentebb részlete-
zett eredmények alapjan Gsszegyiijthetok azok a lényegi informécidk, melyek
a vizsgalat ezen szakaszaban kulcsfontossaguak. Ezek szerint megallapithatd,
hogy az (57) prébafiiggvénybe beiktatott (58) Beir,o operator felbonthaté a

kapott V;ra operatorok altal kijelolt kétcellas doménekre, ezért a tovabbi-
akban E’LU szerepét a (65-66) ViTU operatorok veszik 4t, és a rendszerben

1év6 elektronok szamat természetesen most is az értelmezett V;ra operatorok
szama adja meg. Mivel a lanc minden celldjdhoz egyértelmiien hozzarendel-
het6 egy ViTU operator, maximalisan N, darab elektron létezhet a rendszer-

ben, igy a kapott (65-66) ViTU operatorok alkalmazaséval tényleges lehet6ség
nyilik egy valodi sokrészecskés allapot lefrasara.

Ezt kovetden természetesen meg kell még vizsgalni azt is, hogy a (20.b)
feltétel milyen extra informdaciékat hordoz a (65-66) ‘A/;rg operétorok tovabbi
tulajdonsagaira vonatkozéan. Ahogyan a 9. dbra is szémlélteti, barmely két
szomszédos cellaban jelenlévd VITU négy csoméponton megosztozik, ami azt
idézi elo, hogy a négy kozos érintkezési pont potencidlisan alkalmassé valik
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dupla betoltések kialakulasara. Ez a korilmény mar sejteti azt, hogy a dupla
betoltésekre érzékeny Hubbard-tag szomszédos VIL operatorokra vett hatdsa
egyaltalan nem trividlis médon teljesiti (20.b)-t. Ahhoz, hogy ezt vildgosan
kifejtsem, az i és i+ a cellakban legyenek értelmezve a Vi]:ol, illetve a Vilam
operatorok ugy, hogy i, illetve a 01,02 spinindexek tetszolegesek. Ekkor a
(20.b) feltételt a

HyVE Vi 10y =0 (67)

i,o1 "ita,o2

egyenlGség valdsitja meg. A kijelolt ‘A/iTUl 1A

it+a,0, OPEratorszorzatot elvégezve,

majd hatva Hy tagjaival, (67)-bél a

2 At At 2 At At
0 =U [yi+r2 Ci+r2,0'1 Ci+r2,ag + yi+1‘30i+r3,0'1 Ci+r3,o’2
2 At At 2 At At
+ Yitrs Citrs,01Citrs,on + YitreCitre,on Ci+r6702] |O> (68)

egyenlet szarmaztathatd, mely alapvet6 fontossagu informaciot rejt magaban.
Pillanatok alatt felismerhetd, hogy (68) kizarélag abban a specidlis esetben
adhat igaz egyenl6séget, amikor o1 = o9 fenndll. Ekkor ugyanis, bevezetve
a o = gy = o9 jelolést, a rendszer fermionikus jellegének kovetkeztében

4 4

Citry o i+rj70\0>, j = 2,3,5,6, automatikusan nullava valik. Ez pedig gya-

korlatilag azt jelenti, hogy ‘A/iTUl és ‘A/lla o+, SPinindexe ugyanazon o értékre
rogzil, azaz a Vifal és \A/lla - altal keltett elektronok ugyanolyan spin-

vetiilettel keriilnek be a rendszerbe. A fentiek alapjdn tisztén érthetd, hogy
(20.b) milyen szerepet jatszik a rendszer fizikai arculatdanak kialakuldsaban.
(20.b) hatdsa ugyanis abban nyilvdnul meg, hogy egymassal kontaktusban
1évé (kozos csomdémontokat birtokld) TA/ITJ operatorok, illetve az altaluk kel-
tett elektronok spinindexei korrelaltta valnak azdltal, hogy azonos értéket
kényszeriilnek felvenni. Ezzel a rendszer 1ényegében letiltja azt a lehetOséget,
hogy két elektron egyazon csomoéponton tartézkodjon, igy a dupla betoltések
elimindcigjaval energidja minimélisra csokkenhet. Szeretném nyomatéko-
sitani, hogy a spinindexek kozotti korrelacié létrejottének alapfeltétele az
operatorok érintkezése. Amennyiben azonban a két ViTU operator nem ren-
delkezik ko6z0s csomépontokkal, azaz szeparalt médon; egymastol tavolabb
helyezkednek el, akkor a (67) &ltal realizalt (20.b) feltétel automatikusan
teljesiil anélkiil, hogy barmiféle korrelaciét indukalna a spinindexek kozott.

Eddig a (20.b) feltétel végrehajtasat az egyszertibb atlathatosdg kedvéért
csupan két VITU operator viszonylatdban mutattam be, de az eredmények
tiukrében méar egyszeriien nyomon koévetheto kettonél tobb VIL jelenléte is.
Amennyiben a ViTU operatorok szdma nagyobb mint kettd, de sokkal kisebb
mint a rendszer celldinak a szama, akkor konnyen eldallhat olyan eset, hogy
az operatorok teljesen elkiiloniilnek egymastdl, igy kozos csomoépontok hijan
spinindexeik tetszolegesek maradnak, mivel nem jon létre koztiik korrelacios
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effektus. Ha azonban elkezdjik fokozatosan névelni a VIL operatorok szamat,
akkor egyre nagyobb annak a valdszintlisége, hogy az operatorok érintkeznek
egymassal, ami a fentebbiek értelmében aktivizalja a spinindexek kozotti
korrelaciét. Ennek az a kovetkezménye, hogy az egymassal lancszertien
érintkez6 operatorok mindegyikének ugyanazon o értékre rogziil a spinin-
dexe, igy tulajdonképpen létrejonnek olyan klaszterek, amelyeken beliil min-
den spin azonos irdnyba mutat, de az egyes klaszterek kézott nincs spinkor-
reldcié. Azon hatdresetben pedig, amikor a V;rg operatorok szdma maximalis,
azaz a rendszer minden celldjaban jelen van egy operator, akkor egyetlen
kiterjedt klaszter alakul ki a ldncban, melynek minden spinje azonos irany.

A (20.a-b) feltételek fentebb kifejtett analizisének eredményeképpen elju-
tottam a rendszer alapallapoti hullamfliggvényéhez, melyet

(N < N)p=> way [[ Vil,,10).

an ican
(N = No)s = [T V3L, 10) (69)
i

szerint az N < N, illetve az N = N_ tartomanyokon kiilénbozéképpen irtam
fel. A (69) formulak ViTW ‘A/;rg operatorait egyarant (65-66) definidlja, |¢q) R
als6 indexe pedig a B 7é 0 kiils6 magneses tér jelenlétét jelzi. N < N, esetén
ay olyan doméneket jelol a rendszerben, melyek N darab ViToi operatort
tartalmaznak gy, hogy an nem feltétleniil alkot Osszefligg6d ’tartoményt,
létrejohet diszjunkt domének unidjaként is (azaz a Vi:ro,i operatorok tobb
kiilonéllé klasztert is képezhetnek), és az Gsszegzés az Osszes lehetséges oy
domén szerint torténik. A linedris kombindacié w,, prefaktorait a norméldsi
feltétel hatarozza meg, a Vi:rai operatorok koziil pedig csak azoknak a spinin-
dexe rogzil ugyanazon o; = o értékre, melyek kozos csomoépontokon érint-
keznek egymassal. N = N, esetében viszont a VIL operatorok o indexe
rogzitett, hiszen ekkor az operatorok lancszert egymasbakapcsolddasa révén
egyetlen kiterjedt klaszter alakul ki. Mindezek alapjdn a (69) alapéllapot
fizikai jellemz6it illetéen a kovetkezd tulajdonsdgokat allapitottam meg: I.)
Az alapallapot lokalizalt, de a lokalizaciés hossz megnovekszik
a magneses tér hianyaban létrejovo lokalizaciés hosszhoz képest.
Lattuk ugyanis, hogy a TA/iTU operatorok hatdsa két szomszédos cellara terjed
ki, ami meghaladja a B = 0 esetben kapott, csupén egy cellara korlatozédo
lokalizdciés hosszat. II.) Az N < N, tartomdnyon az alapdllapot
globdlisan paramdagneses, az N = N, hataresetben viszont telitett
ferromagnest ad. Ez az éllitds a fentebbi eredmények alapjan vildgos,
hiszen N < N, esetén a klaszterek o; spinindexei nem korreldltak, az N =
N, esetben azonban minden elektron azonos ¢ spiniranyitdssal keriil be a
rendszerbe. Osszefoglalva a nyert informécikat, a polifenilén tipusd ldnc
alapallapota kiils6 maéagneses tér jelenlétében lokalizalt, és a rendszer az
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N < N, intervallumon paramagnesként, mig az N = N, hatdresetben
telitett ferromdgnesként viselkedik. A kapott ferromégnesesség rendkiviil
kiilonleges, hiszen egy olyan szerves rendszer produkalja, amely egyaltaldn
nem tartalmaz magneses alkotéelemeket.

A (69) alapallapoti hullamfiiggvényhez, az (55)-ben foglalt K, felhasz-
naldséval, (16) értelmében az

1
Eg(Na 61)625t,t15tc) - g{EI + 262 - |tc|

+{(q — €2 — |te]) [(e1 — €2 — [te])? + 9(¢* — t1)]
{(

+4 (61 — €2 — [te])*[(e1 — €2 — [te])® + 9(¢* — t%)]2

3

2

+&q—m—u$ﬁq—@—ww2+w#—ﬁﬂ
{(

—{(e1 — e — [te])*[(er — €2 — [t])® + 9(t* — 17)]
—[(e1 —ea — \tc\)2+3(2t2+t%)]3}%}g}N (70)

alapéllapoti energia rendelhet6 hozza, és a (69-70) alapéllapot, (56) megis-
métlésével, az
2t2(62 — K2)

—K))? —t1>0 - Ky — ——m————
(€2 2) 1 €l 2 (52—K2)2—t%

> 0,

215%(62 —_ KQ)
(e2 — K2)2 + 17

feltételek altal kiszabott fazistértartomanyon érheto el.

>1 (71)

Még egyszer kiemelem, hogy az 5.3. alfejezetben részletezett eredmé-
nyeim csakis akkor lehetnek helytélléak, ha a mégneses tér indukciéja (54)
szerint kvantalt.

5.4. A rendszer nemkolcsonhatd savszerkezete

Az 5.2-3. alfejezetekben meghatarozott alapallapotok mélyebb analizise
céljabdl tanulmanyoztam a rendszer nemkolcsonhaté sdvszerkezetét is, amely
az r-térben felirt (25) Hamilton-operétor

N,
I:IO = Z Z [61 (ﬁi,o + ﬁi+r4,0) + €2 (ﬁi+1‘270 + ﬁi+r3,a + ﬁi"'rfw" + ﬁi-i—r@-,a)]

o i=1
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+ E : E : 1+r2 O'Cl ot Cl+r4 aclJFrS ot Cl-l—l‘d Cl+r4 ot CjaclJFrb‘ ‘7)
o i=1

bt e (], it T Citrse) Fle g oCirao + Hoc] (72)
1 it+rs,o“itr2,o i+rg,0“11rs5,0 ¢ “ita,otitre,o e

kinetikus jarulékénak k-térbe vald transzformaécidjaval térképezheto fel. Ezt
az atalakitast az elemi fermionikus eltlinteté és kelté operdtorok

Ne
~ —ik R
Ci+rj+R7O' = \/_ Z C] k o (2 (1+1']+ )
of _ cik(i+r;+R)
1+rJ+R o Z ] k,o ! (73)

alaku Fourier-transzformalt kifejezéseinek segitségével hajtottam végre. A
(73) formulakban ¢;y , és C;rk(,
lapot eltiinteto és kelté operdtorat reprezentalja a lanc j, 7 = 1,2,...,6,
alrdcsdban, az R valtoz6 pedig a 0 vagy az a értéket veszi fel. A (73)

Fourier-transzformélt kifejezések alkalmazédsaval (72) a

(k, o) értékpérral jellemzett kvantumal-

Hy = Z Z €1 (M ko + Pako) + € (Rzko + A3 ko + A5 ko + Mo ko))

3L k(rs3—r k(rg—rs
+ E E '3 cgkUCnge’(“" 2)+c k665koel(° ))

RN —ikrg AT ~ ikr ~ ~ ik(ry—r:
+ te'm (Cl,k,acﬁ,k,oe B o N T +le,k,ac37k7‘7€z (ra=rs)

+ e otanoe™ ) Lt el Capee™ BT 4 Hoe (74)
alakra irhaté at, melyben

kb
kI‘Q = kI‘6 = k(I‘4 — I‘3) = k(r4 — r5) = 7

k(I‘g — 1‘2) = k(I‘5 - 1‘6) = kb,
k(a—ry) = kb (75)

)

A (75) kifejezések szamitdsa soran nem szabad megfeledkezni arrél, hogy
a k vektor irdnya megegyezik az a Bravais-vektor iranyéaval, és a kapott
eredmények, a 3. dbra jeloléseinek megfelelden, az |a| = 2b + b’ Osszefliggés,
illetve k = |k| figyelembevételével adédnak.

A (74)-ben megadott Hy

»» cLJMkckp (76)
o k
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szerint tomorithetd, ahol a

él,k,a
~ ~ é2 k,o
N o _ k,
Ck,a = (01,1(,0’ Ca2k,00 ""CG,k,a)’ Cuxo = . (77)
C6.k,0

matrixok a k-térben értelmezett kelto és eltiinteté operatorokat tartalmaz-
zak, a hermitikus My matrixot pedig

€1 te (1o + %) 0 toeikt 0 rei(15—4)
tei (15T € £ e~ i (F+kb) 0 0 0
My, = o trel(3 40 e te= (1) o 0
toe RO 0 tel(%+7) €1 te_z('i%_T) 0
0 0 0 tei(Th = %) € tre— i} —kb)
te—i(Th— %) 0 0 0 tlei(%—kb) o

determinalja. A rendszer nemkolcsénhaté sévszerkezetét a (78) My métrix
det(Mk - Eki) =0 (79)

alaki szekuldris egyenletének Fy megolddsai rajzoljék ki k fiiggvényében (1
a (6 x 6)-os egységmatrixot jeloli). A (79) sajatérték-egyenlet ez esetben a
0 = 4t2 [t% — (62 — Ek)2] [tltc cos(ka) COS (g) + (61 — Ek)(EQ — Ek)]

(12 — (e1 — Ea)?] [(e2 — Ba)? — 3]° + 4t (ea — E)?
2431 + cos(n)] (80)

alakot Olti, amely Ey-ra nézve egy hatodfoku algebrai egyenlet, igy az e,
€2,t,t1,t.,n paraméterek rogzitett értékei mellett hat Ey ,, n = 1,2,...,6,
megoldés létezik. A 10. dbran példaként bemutatom a ¢;/t = 0.9, t./t = 0.7,
€1/t = 0.5, e/t = 1.1 értékszett esetében adédé Fy , megolddsokat ka
fliggvényében, ahol minden energia dimenzidji mennyiségnek t a mértéke.
Mivel Fy, a (80)-ban szerepld, cos(ka)-t tartalmazé tag kévetkeztében a
ka valtozénak paros fliggvénye, a diszperzidrelacidkat elegendé a ka € [0, ]
tartomanyon megrajzolni. Az &bra a.) része a kiilsé magneses tér nélkiili,
B = 0 esetet szemlélteti, amikor is (26)-tal dsszhangban n =0, a b.) rajzon
pedig a B # 0 szitudcié eredményei lathatok abban az esetben, amikor
n = w. Megjegyzem, hogy a nemkolcsonhatéd savszerkezet B = 0 esetén,
a Hamilton-operator paramétereinek megvalasztasatdl fiiggetleniil, mindig
két lapos (azaz a ka tengellyel parhuzamos) sivot tartalmaz (egy konkrét
példat mutat a 10.a dbra), melyek a t? — (e3 — Ex)? = 0 reldcié nyomdan
jonnek létre. Ekkor ugyanis (80) jobb oldala automatikusan nulldt ad, és jél
latszik, hogy a t3 — (e2 — Ex)? = 0 egyenl8ségbdl kifejezett két Ey érték nem
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fiigg k-t6l. Ezért vélik ka fliggvényében konstanssd (lapossd) a két emlitett
sav. Ezzel szemben ha B # 0, akkor a nemkolcsonhaté savszerkezet Osszes
savja lapos a Hamilton-operator paramétereinek barmely értéke esetén (egy
konkrét példat mutat a 10.b dbra), de érdekes médon ez a karakterisztika
csakis olyan specidlis koriilmények kozott teljesiil, amikor n = (2¢ + 1),

ahol ¢ tetszOleges egész szam. Igy (26) értelmében a 10.b dbrén példazott
o)
3v/3b2

térben &llhat els, ami tokéletesen Osszhangban van az (53-54)-ben kapott
feltétellel.

savszerkezettipus kizarélag a B = (2¢ 4 1) szerint kvantalt magneses

a.) b.)
Ex Ex
tor—m1 t s
2 2
1 1
0 I —— + + + 0 + + + +
nm\u%n ka WA T2 34 T,
-1 / -1
-2 -2

10. dbra : A rendszer nemkdlcs6nhaté sidvszerkezete a.) B =0 (n = 0), illetve
b.) B#0 (n =) esetén. A Hamilton-operator paramétereit mindkét esetben
ati/t=0.9, t./t =0.7, e1/t = 0.5, e2/t = 1.1 értékek rogzitik.

A nemkdlesonhaté savszerkezetet illetd fentebbi eredmények alapjan meg-
allapithaté tehat, hogy jol meghatarozott, diszkrét értékli indukcioval jel-
lemzett magneses tér hatasara a savszerkezet Gsszes savja lapossa valik az
€1,€2,t,t1,t. paraméterek tetszoleges tartomanyan. Szeretném kiemelni,
hogy a (69) |Yg(N = N.))p ferromagneses alapallapot olyan elektronok
altal valésul meg, melyek a nemkolcsonhaté savszerkezet legalsé lapos savjat
félig toltik fel. Ennek felismeréséhez a kovetkezéket kell meggondolnunk: Is-
meretes, hogy az els6 Brillouin-zénét alkoto k-allapotok szdéma megegyezik
a rendszer r-térben 1évé racscsomépontjainak a szdmaval. A polifenilén
esetében éppen N, darab i racscsomépontbdl épiil fel a lanc, igy az elso
Brillouin-zénaban N, darab k-allapot talalhaté, amely — figyelembe véve az
elektronok spinvetiiletének két lehetséges értékét — maximélisan 2N, szdmu
elektronnal toltheté be. Mivel azonban a (69) alapallapoti hullamfiiggvény
N = N, szadmu elektron esetén adhat telitett ferromagnest, az elektronok a
maximalisan rendelkezésre all6 2N, szamu allapotnak éppen a felét foglaljdk



54 5. fejezet

el. Ennélfogva félig toltott alsé sav alakul ki, amely alacsony részecskeszam-
koncentraciot hatdroz meg. Ha pedig a savszerkezet legalsé savja lapos és
félig toltott, akkor Mielke—Tasaki-féle lapossav-ferromagnesességrol beszé-
link [245]. Ez fizikailag azt az informéciét hordozza, hogy a (69)-ben foglalt
|g(N = N.))p ferromagneses alapallapot Mielke-Tasaki-értelemben vett
lapossav-ferromédgnesesség formédjaban valésul meg. Azonban a lapossav-
ferromdagnesesség azon tipusa, amely csak kvantalt magneses térben johet
létre, meglehetdsen ritka jelenségnek szamit, de létezik a szakirodalomban
olyan tanulmany, amely szerint gyémant szerkezetii lancok esetében is ha-
sonlé viselkedés figyelheté meg [72].

Az 5.2-3. alfejezetekben lattuk, hogy a rendszerben legfeljebb N, szamu
elektron lehet jelen, hiszen N minden esetben az N < N, intervallumon
mozgott fliggetlentil attél, hogy be volt-e kapcsolva a kiils6 magneses tér.
A nemkolcsonhatd savszerkezet megrajzolasa és elemzése folytdn pedig az
is egyértelmiivé valik, hogy N < N, kis koncentraciés tartomanyt értelmez,
igy a kapott (44,47), illetve (69-70) alapéllapotok mindegyike alacsony ré-
szecskeszam-koncentracios intervallumon érvényes.

Az 5. fejezet eredményeinek rovid osszefoglalasa

Az 5. fejezetben a PSZO mddszer segitségével meghataroztam az N,
szamu cellabdl felépiilé kvazi-egydimenzids polifenilén struktirak egzakt alap-
allapotait. Periodikus hatérfeltételek alkalmazasa mellett arra az eredményre
jutottam, hogy kiilsé magneses tér hianyadban az alapéllapot a teljes N <
N, elektronszam-tartomanyon paramégneses és lokalizalt. A lanc sikjara
merdleges magneses tér hatdsa alatt azonban az N < N, intervallumban
az elektronok lokalizaciés hossza megnovekszik a magneses tér hianyaban
létrejovo lokalizacios hosszhoz képest. Ez végsé soron ahhoz vezet, hogy
az N = N_. hataresetben a rendszer telitett ferromagnesként viselkedik.
Ezek alapjan azt a kovetkeztetést vontam le, hogy a kiils6 méagneses tér
ki- /bekapcsoldsival véltoztathaté az elektronok lokalizaciés hossza, és N =
N, esetén a rendszer paramagneses alapallapotabdl atbillentheto egy fer-
romagneses alapallapotba. Ez a viselkedés rendkiviil kiilonleges, hiszen a
jelzett ferromédgnesesség egy olyan szerves rendszerben idézhet6 el6, melynek
atomjai nem rendelkeznek eredé mégneses momentummal. A nemkdolcson-
hat6 sdvszerkezetet érint6 vizsgdlataim szerint a létrejovo paramdagneses és
ferromdagneses alapdallapotok a kis koncentracios részecskeszam-tartomanyon
érvényesek. Elemzéseim soran arra is rdmutattam, hogy mégneses térben
a sdvszerkezet Osszes savja lapossd valik, ez az effektus azonban kizarodlag
kvantalt indukciéji magneses tér esetén jon létre. Az N = N, szamu elekt-
ron pedig éppen félig tolti fel a savszerkezet legalsé lapos sdvjat, ami azt
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jelenti, hogy a kapott ferromdgnesesség in. Mielke-Tasaki-féle lapossav-
ferroméagnesesség forméjaban valésul meg. A fentebbiekkel OGsszhangban
azonban a Mielke—Tasaki-féle lapossav-ferromagnesesség ez esetben csak kvan-
talt magneses térben alakulhat ki, ami meglehetosen ritka jelenségnek szamit.
Az 5. fejezetben bemutatott eredményeimet a [246] publikdcié tartalmazza.
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6. fejezet
A fazistér kiterjesztése és vizsgalata

polifenilén tipusi lancok esetében

A polifenilén fajtaju lancok alapéllapotéanak feltdrdsa utdn azt tanul-
manyoztam, hogy hogyan lehetne kiterjeszteni a paramétertér azon tar-
tomanyat, ahol adott tipusu alapallapoti megolddsok létezhetnek. Ez a
fazistérbeli elemzés nemcsak a fizikai ismereteink boviilését szolgalhatja,
hanem matematikai szempontbdl is mindenképpen hasznos és izgalmas ki-
hivas, hiszen elésegitheti a szamitdsok technikai fejlesztését is.

6.1. A rendszer Hamilton-operatora

Kiindulasként kibévitettem a (25) Hamilton-operator paramétereinek a
halmazat oly médon, hogy megnoveltem az értelmezett egyrészecske-poten-
cidlok és hoppingok szamét. Ennek megfeleléen a rendszer (4)-ben vetitett
Hamilton-operatorat

Nec
" = Z Z [61 (ﬁi’g + ﬁi+r4a‘7) + €2 (ﬁi+1‘270 + ﬁi-l—rs,o)

o i=1

NC
+ 6/2 (ﬁiJrrg,o + ﬁi+r5,a)] + Z Z [ta (ég7géi+r6,o’ + 6Z+r2,oéi=0)

o i=1
NI N NI N
+ 1 (Ci+r4,oci+r370 + Ci+r57o_Ci+r4,o’) + (Ci+r3,oci+r2=0 + Ci+r6,aci+l‘570)

1At ~ /AT ~ 1"(AT A At ~
+ tl Ci+r5,aci+r370 + t2 Ci+r2,aci+l‘6-,0 + tl (Ci,aci+r5-,0' =+ Ci+r37gci70)

1" A ~ ~ ~ ~ ~
+ t2 (Cg+r4ygci+r2,a + CI+r67gCi+r4,a) + tc CIJra,aCH‘MaU + HC]
NC
+ U E (ﬁi,aﬁi,fa + ﬁi+r2,0ﬁi+r2,7d + ,ﬁ’i+l‘3,0'ﬁi+l‘3,70'
i=1
+ ﬁi+r4,aﬁi+r4,fa + ﬁi+r5,0ﬁi+r5-ﬁa + ﬁiJrrs,aﬁiJrrsﬁa) (81)

szerint {rtam fel, melyben €1, €2, €, a lokdlis egyrészecske-potencidlokat jelolik,
ta,ty, 1, te az elsészomszéd, mig t), ), ¢}, t5 a mdsodszomszéd hoppingokat
reprezentaljdk, U értéke pedig tovabbra is minden csoméponton azonos.
A (81) Hamilton-operator paramétereit grafikusan a 11. abra szemlélteti,
ahol a lanc els6 celldja tartalmazza a megszokott csoméponti jeloléseket.
Lathat6 tovdbbd, hogy €1 a hiromeldgazési, ez és €, pedig a kételdgazdsi
csomopontok egyrészecske-potencidljait demonstralja. t; és t. az x ten-
gellyel parhuzamos hoppingokat definidlja a hatszogek oldalélei, illetve a
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hatszogeket Osszekoto szakaszok mentén, mig t, és t; a hatszogek harant
irdnyu oldalai mentén van értelmezve. ¢} és t}, a hatszogeken beliill az y ten-
gellyel parhuzamos elektronugrasokhoz kapcsolédik, ) és t§ pedig rézstitos
irdnyokban torténé ugrasokat jellemez.

t,
i+rg i+rg € & ts ty
S S
1 2
yi;rz i+, €, & ta ty
t,

V4 X

11. &bra : A csomépontok helyzetvektorainak és a (81) Hamilton-operator

paramétereinek szemléltetése.

A Hamilton-operator paraméterhalmazanak fentebbi bovitése tobb szem-
szOgh6l nézve is praktikus. Egyrészt biztos talaja lehet a célul kitlizott
fazistér-kiterjesztésnek, hiszen a paraméterek tipusdnak és szaméanak nove-
lésével eleve egy szélesebb tartomanyon mozogva derithetjiik fel a fazistér
egyes szegmenseit. Masrészt pedig az is detektalhatéva valik, hogy a méasod-
szomszéd hoppingok modellszinten vett bevezetése befolydsolja-e a rendszer
alapveto6 fizikai jellegét.

6.2. Az alapallapoti hullamfiiggvény kiindulé formaja

A (81) Hamilton-operdtorban az egyszeriibb matematizalds kedvéért
nem vettem figyelembe Peierls-faktorokat, igy a leirds nem vezet be kiils6
magneses teret. Ezért az alapéllapoti megolddsok csakis a (44) altal el&irt

[y (N < No)o = [[ Vi, 10) (82)

forméban kereshetdk, ahol a YA/iTUi operatorokat a (43) szerkezet alapjan a

‘/iTgi = yiJrrzé;rJer,gi + yiJrI‘sé;rJrrS,gi + yi+r5é!-+r57gi + yiJrl‘aéerS,gi (83)
kifejezés értelmezi (1. 7. dbra). Hangsilyozom, hogy a (83)-ban szerepld,
egyeldre ismeretlen yiir,, j = 2,3,5,6, koefficiensek szdmértéke nem feltét-
leniil egyezik meg (43) egyiitthatdival, tehat (83) pusztan az alkalmazandé
operétorok struktirajat rogziti. Igy (83) csak az Yitr, faktoroknak a (81)
paraméterei altal meghatarozott fazistérben torténd levezetése utan vetheto
Ossze (43)-mal. Ahhoz azonban, hogy Gssze lehessen hasonlitani az 5.2. alfe-
jezet eredményeit a kiterjesztett fazistérben adédé eredményekkel, ez eset-
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ben is egzakt mdédon kell meghatérozni a rendszer alapallapotat. A 4.2. alfe-
jezet irdnyvonalét kovetve, a procedira elsé 1épéseként természetesen a (81)
Hamilton-operator pozitiv szemidefinit transzformaciojat kell végrehajtani,
amit a kovetkezo alfejezetben részletezek.

6.3. A Hamilton-operator transzformacigja

A (81) Hamilton-operator pozitiv szemidefinit forméra torténd atalaki-
tasat (13) értelmében a

7 Nc

H= Z Z Z A;r,q,gAi,q,o + ﬁU + KN (84)

o q:l i=1

formuldval inditottam el, ahol a lanc minden celldjaban a (28) szerinti

flm,a = a1Ci,0 + A4Citry,0 + A5Ci4r5,0 T A6Citre,0

Aip =165+ b2Gitrso + D3Cisrs.o + baCitryos

Aigo = diéio + datisrse + dsbitrs o,

Ai,4,o = 62@i+r2,o + 64@i+r4,o + e6éi+r5,aa

Ai,S,U = fléi,a + f2éi+r2,a + f6éi+r6,aa

Ai60 = 93¢itrs0 + G1Citrso + G5Citrs.os

Ai7o = héitae + hibitryo (85)

blokkoperator-tipusokat értelmeztem az 5. abran szemléltetett struktirak-
nak megfelel6en.
(84) és (81) tagonkénti azonossdgdbdl ezittal a (14)-et megtestesitd

toe = ajas + f1 fe,
ta = bsb1 + f5 f1,
ty = azas + g5 94,
ty = bybs + 9193,

tl = a§a5,
t1 = b3ba,
te = hihg,

0 = ajay + byby,

t1 = dzdz + 9393,
ty = f3 fo + esee,
! = ajas + dids,
t] = agay + eieq,
th = b3b1 + dzdy,
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th = bibs + elea,

a=e—K=laf+ b+ d P+ AP+

& =€ — K =|as* + |ba]* + lea]® + [ga]* + |hal?,

& =€ — K = |as|* + |ds]* + |g5]?,

& =6 — K = |ag] + |es| + | fo| %,

& =cy— K = |bo]* + |ea|* + | 2|2,

& =y — K = |bs]? + |ds]? + |gs]? (86)

egyenletrendszer szarmaztathat6, melyben az {a, b, d, e, f, g, h; K} ismeretlen
paraméterek halmaza Gsszekapcsolédik a Hamilton-operator €, €9, €h, o, tp,
t1,te, t, th, t1 ] tényezbivel. (86) megolddsa soran két kiilonbozé utat jartam
végig. Elsoként a fazistér azon tartomanyara szoritkoztam, melyet az eo =
ehyta =ty =t, t) =th =, t] =t =t egyenldségek jelolnek ki. Ezt
az esetet a ”szimmetrizalt” jelz6vel illettem, mivel az egyes paraméterparok
kozotti egyenléségeket a hatszog geometridja altal meghatarozott szimmet-
riak alapjan irtam fel (1. 11. dbra). Ezt kovetGen azt az esetet is megvizsgal-
tam, amikor az eg, €, tq, ty, t], th, ], t5 paraméterek kozott nem allnak fenn
a fentebbi egyenlOségek, azaz “nemszimmetrizalt” kortilmények figyelem-
bevételével is megkerestem (86) megoldasait. Aztan pedig (86) szimmetrizalt
és nemszimmetrizalt megolddsainak birtokdban, (83) és (85) felhasznélasaval,
a (21.a) értelmében felirt

{Aigo, Vip} =0 (87)

i

antikommutaciés relaciék alapjan mindkét esetben kiszdmitottam a (83)
indulé operédtor y;ir; egyiitthatoit. (87) egyenleteinek természetesen az
Osszes lehetséges i, q, o és o3 indexek esetében teljesiilnie kell. (83) és (85)
helyettesitésével (87) a lanc barmely i celldjaban a

0 = as5Yitrs + A6Yitres
0 = bo¥itry + b3Yitrs,
0 = d3Yitrs + d5Yitrs
0 = e2Yitry + €6Yitres
0= folitr, + f6Yitre
0 = 9g3Yitrs + 95Yitrs (88)

egyenletrendszer formdjaban all el6, ami (22)-t reprezentdlja. (88) a szim-
metrizalt és nemszimmetrizalt esetekben egyarant érvényes, hiszen az Ai,q,o,
illetve a ViToi operétorok struktirdja mindkét esetben (85), illetve (83) altal
adott. Fig},feljiik meg, hogy — noha (88) egyenletei a ¢ = 1,2, ..., 7 esetekbél
szérmaznak — (88) csupédn hat egyenletet tartalmaz. Ennek egyszertien az az
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oka, hogy ¢ = 7 esetén az ALZJ és a ‘A/iTJ, operatorok nem érintkeznek kozos
csomépontokon, gy {Ai,zg,ViTa,} = 0 béarmely i, o és o; indexek esetén
automatikusan teljesiil, tehat a hetedik egyenlet 0 = 0 tipusi azonossigot
ad. A (86) és a (88) egyenletrendszerek szimmetrizalt és nemszimmetrizélt
fazistértartomanyokon képzett megoldasait a kovetkez6 két alfejezet taglalja.

6.3.1. A szimmetrizalt eset megoldasa

A (86) egyenletrendszer szimmetrizalt megolddsa nyoman a (85) blokk-
operatorokat az

A - ty .
Ai1o=VeéE =1t [—g 5 Citrs,o + ci+r6,o}7
Y —
- p . t1 .
Ains =V =1t {Ci+r2,o + ﬁci+r3,o:|7
Y —
. t” on . . .
Aizo = - [Wci,a + Citryo + Ci+r5,a},
A 2 "
Aige =1/t — 32 {Ci+r2,o + 5 Gitrao T ci+1‘5,0]7
V=%
R t 132
Aiso = B [7Ci,o + Citroo0 + Ci+r6,o],
R (t//)2 R t ~ .
Aiﬁ,o’ — t, - 2 |:Ci+r3,a + )2 Ci+r4,a + Ci+r5,a] 9
« t — u

a2

~ — R t R
Ai777a =1\ €1 — a2 — ﬁ2 [Ci—i—ap + m01+r470—} (89)

kifejezések szerint kaptam meg, melyekben az a, 5 # 0 mennyiségek szabad
paraméterként kezelhet6k. Ezenkiviil (86) megoldasabdl adédéan

K = ¢

1 (tl/)252 t2()é2 9 9
[ s ta”+f

) 32 — 12 + ta2 — (")

(t”)QﬁQ 7520[2 2
" \/(t’BQ —Et o ) e o0
a kapcsolédo extra feltételeket pedig a
t1:€2—K—t/, t1 >0,
2 2 ;") ,
e —K—-—ao*"—p">0, t— 3 > 0, t—@>0 (91)

reldciok hatérozzdk meg. Ez esetben tehat (15) fliggvénykapcsolatait a (91)
Osszefiiggések alakitjak ki.
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A (89) blokkoperatorok egyiitthatéit (88) egyenleteibe beirva, a
ty
0= 5, Vs T Vi,

ty
0= Yitro + EQ — yi+l‘37
0 = Yigrs + Yisrs,
0 = yi+r2 + yi—}—rea
0 = Yitrs + Yitrs,
0 = Yitry T Yitrs (92)

kapcsolatrendszer alakul ki, melynek megoldasa lehet az

€y —t €y —t
yi+l‘2 - 17 yi+l‘3 = _T7 yi+1‘5 = tl ) yi+1'6 =-1 (93)

értékhalmaz. Vegyiik észre azonban, hogy (91) t; = é; — t' egyenlésége
folytan a (93)-ban megadott yiyrs €S yitr, koefficiensek valéjdban az yiyr, =
—1, illetve az yi4r, = 1 értékeket veszik fel. Ebbdl kovetkezben a (83) ViTUi

operatorokra vonatkozé megoldas

A TS SIS S

= C. C. . C.
1,04 1+ro,04 1+r3,04 1+rs5,04 1+re,04

(94)
forméjéban &ll eld. Osszehasonlitva a (94)-ben, illetve a (43)-ban foglalt
eredményeket, rogton megallapithatd, hogy habar a két megoldas, szerkeze-
tiiket tekintve, kvalitative egyazon osztalyba tartozik, (94) és (43) azonban
linedrisan fiiggetlen egymastdl, igy kvantitative kiillonb6z6 a két megoldés.
(94) birtokdban a rendszer (82) alapallapoti hullamfiiggvényét

[%g(N' < Ne))o = H (é;rJrrz,Ui a é;rJrrs,Ui + é;r+r5,oi - é;rJrre,oi) 0) (95)

i

hatérozza meg, amelyhez (90) figyelembevételével, (16) alapjin az

2 2
- 5 t,ﬁQ—tQ + t/a2_(t//)2 t+a +ﬂ

()22 202 2
+\/<t’ﬁ2 2 + ta? — (t")2 —a? — 52) + 4t2

alapallapoti energia rendelhet6 hozza. Jegyezziik meg, hogy a (95-96) alap-
allapot a (91) relacidk altal kiszabott, szimmetrizalt fazistértartomédnyon

1] ()22 12,2
Ey(N;er,t,te,t',t") = {61 [ t")"8 a

}N , (96)

lehet érvényben.
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6.3.2. A nemszimmetrizalt eset megoldasa

A (86) egyenletrendszer nemszimmetrizalt megoldédsa a (85) blokkoperd-
torok tekintetében az

x [t 7. .
Ai,l,o = ; |:Ci+l‘5,O' + ’Yci+r6,0':|7
; [t . .
Aisg = ; [70i+r2,a + Ci—l—rg,a]a
t//
R 1 R R R
Ai,3,o = tll — A2 7 o Cio + Citrs,o + Citrs,o >
N th
Aigo =/t — ©? [Ci—i—rg,a + WCH-%J + Ci—i—rg,a]a
L —
1 ta A A ~
Ai,5,o =M | —=5C + Citra,o + Citrg,o|»
12

2 N lp .
Ai,ﬁ,o = )\ ci+l‘3,0’ + _ci+r4,o + ci+l‘5,0’ )
)\2

p? ot — A2

M2 tll —)\2

A . t2 t)? 1. t .
Ai7770' = \/61 _ % _ ( 1) |:Ci+a70- + - t?l ¢ (t/l/)Q Ci+r4,a] (97)

eredményekre vezetett, ahol v, A, pu értéke tetszolegesen megvalaszthatd, és
(86) megoldasa alapjan

K = o_L|fa & @2 ()
2 p2 N =Nt —p?
th ()2 2 (t])* 2
32 -5 = 4t2|. 98
+ \/()\2+t’2—,u2 w? t’l—)\Q) At (98)
Emellett az
t
€ — K =t +th, e’Q—K:;lth’l, >0, tg,t),th >0,
I 2 I 2 _ _ﬁ_ (tlll)z
th—A">0, to—p" >0, e—-—K >0 (99)

proot = A
feltételeknek kell teljestilniiik, amelyek (15) reldciéit aktualizaljak.

A (97) blokkoperatorok koefficienseinek a (88) egyenletrendszerbe torté-
no helyettesitése a

0 = Yitrs + VWitrs:
0= YYitry + Yitrs
0 = Yitrs + Yitrs
0 = Yitro + Yitrs
0 = Yitry + Yitre
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0= Yitr; + Yitrs (100)

egyenloségekre vezet, melyeknek egy lehetséges megoldasat az

Yitr, = 17 Yitrs = =7 Yitrs =7  Yitre — -1 (101)
értékek adjak meg. A (101) eredmények felhasznalasaval a (83) TA/iTOi opera-
torok a

‘/i',i—ai = é;r+r2,oi - fyé;‘lf»rg,ai + fyég—+r5,ai - é-i|-+l‘5,(7i (102)

alakot oltik, és megfigyelhetd, hogy (102) specidlisan a v = 1 pontban re-
produkalja (94)-et. Egyébként pedig v # 1 esetén (102) és (94) linedrisan
fliggetlenek, igy azonos szerkezetil, de kvantitative kiillonb6z6 megoldasokat
irnak le. (102) felhasznéldséval a (82) alapallapoti hulldmfiiggvény ezuttal

g (N < Nedo = [T (@i = ¥eimao0 + ¥ehirs00 — Ergno) 100 (103)
i
szerint alakul ki, melyhez a kapcsolédé alapéllapoti energiat (98) révén, (16)
értelmében az
ta
112

t2 t// 2 t2 t// 2 2
+¢U+(” ARG

N —p2 g =N

th () | (#5)°

LU v

2

1
Eg(Na Elata,tbatCatllyt/Qatlllytg) — {61 - 5

}N (104)

kifejezés definidlja. Ez esetben a (103-104) alapéllapot a (99)-ben megadott
feltételek altal kijelolt, nemszimmetrizalt fazistértartoméanyon érhetd el.

6.3.3. Néhany gondolat az 5.2. és 6.3.1-2. alfejezetek eredményeirdl

Az 4tlathatdsag kedvéért ezen a ponton érdemesnek tartom Osszegezni és
fizikai szempontbdl értelmezni az 5.2. és 6.3.1-2. alfejezetekben bemutatott
eredményeimet. Lattuk, hogy a (48), a (91), illetve a (99) reldcidk altal meg-
formalt fazistértartomanyokon létez6 (43-44), (95), illetve (103) alapédllapoti
hullamfliggvények matematikai részleteiket (koefficienseiket) tekintve kiilon-
bozéek (kivétel ez aldl a v = 1 pont, ahol (95) és (103) azonos), szerkezeti
felépitésiik azonban megegyezik, hiszen mindharom megoldds ugyanazon
négy alrdcs i+ro,i+rs,i+rs,i+1rg csomoépontjain jelentet meg jarulékokat.
Ez a rendszer fizikai aspektusaira levetitve azt eredményezi, hogy a (43-
44), a (95), illetve a (103) formuldk olyan lokalizdlt elektronallapotok altal
létrehozott paramigneses alapallapotokat valésitanak meg, melyek mind-
egyike az N < N, altal definialt kis koncentraciés tartomanyon érvényes, de
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a paramétertér mas és més tartomanyan bukkannak fel. Ahogyan a 4.2.1.
alfejezet negyedik bekezdésében is emlitettem, nemintegralhaté rendszerek
esetében tipikusnak szamitanak az olyan globdlis alapallapoti megoldasok,
melyek a fazistér lokalis szelvényein léteznek. A korabbi alfejezetekben
kapott eredmények ennek az allitdsnak szemléletes megtestesiilései, amikor
is a (43-44), (95), (103) altal globalizalt alapéllapot a (48), (91), (99) altal
lokalizélt doméneken fordul el6.

Szeretnék arra is rdémutatni, hogy a médsodszomszéd hoppingok beveze-
tésével, a végeredmények tantsiga szerint, nem valtozott meg a rendszer
alapvetd fizikai karaktere, hiszen a (43-44) (ahol a levezetés kiindulépontja
az elsészomszéd hoppingokat tartalmazé (25) Hamilton-operator volt) és
a (95,103) alapallapotok (ahol a levezetés kiindulépontjaként szolgalé (81)
Hamilton-operator masodszomszéd ugrasokat is figyelembe vett) ugyanolyan
tulajdonsagokkal rendelkeznek. Ebbdl kiindulva arra a kovetkeztetésre ju-
tottam, hogy az alapallapot fizikai jellemzdinek feltarasa szempontjabdol mo-
dellszinten ténylegesen elegend6 az els6szomszéd hoppingokat bevonni a
leirasba. Ha azonban szélesebb ralatast szeretnénk a fazistérre, akkor példaul
a masodszomszéd hoppingok bevezetésével kiterjesztett paraméterkészlet al-
kalmazasa, a matematikai mandverek soran felmeriilé modszertani fejleszté-
sek mellett, hatékony eszkoze lehet a fizikai kép finomitasanak is.

A megjegyzéseim zarasaként érdemes még néhdny gondolatot kiemelni.
A Hamilton-operator pozitiv szemidefinit dtalakitasat illetGen, a szamitasok
technikai lebonyolitasanak szempontjabdl kiilonbséget kell tenniink az 5. és
6. fejezet matematikai stratégidi kozott. Idézziik fel az 5. fejezet (27-28),
illetve (49-50) transzformacids formuldit. A két eset a (25) indulé Hamilton-
operator két kiilonb6zo transzformacidjat valésitja meg, ami megfelel annak,
hogy (7) értelmében tobbféle transzformécios it is kinalkozhat. Igy a két
esetben (8-9) nyoman két kiilonb6zé egyenletrendszer alakult ki, melyek
(29) és (51) alakjaban realizdlédtak. Az 5. fejezetben tehat két kiilonbozo
egyenletrendszert kellett kezelnem és megoldanom a B = 0, illetve B # 0
szitudciénak megfeleléen. Ezzel szemben a 6. fejezet (81) indulé Hamilton-
operatorat csak egyféleképpen alakitottam at (84-85) szerint, igy (8-9)-bol
egyetlen egyenletrendszer szarmazott, melyet (86) hozott létre. Ebben az
esetben tehdt ugyanazon egyetlenrendszer két kiilonb6z0 megoldasa adta
a szimmetrizalt és nemszimmetrizalt paraméterek esetén kiszamitott ered-
ményeket, Osszhangban a 4.2.1. alfejezet 6todik bekezdésében megemlitett
észrevétellel. Mindezek fényében érzékelhetd, hogy a PSZO mddszer megle-
hetésen tag matematikal mozgasteret biztosit, ami valtozatossa teheti a
leirast, hiszen — éppen a matematikai szabadsdghdl adédéan — t6bb olyan
megoldés is kihozhatd, melyek fizikailag is helyes és elfogadhaté eredményre
vezetnek.
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6.4. A fazisdiagram szemléltetése és elemzése

A 6.3. alfejezet eredményeinek birtokdban tanulmanyoztam a rendszer
fazisdiagramjdt, és ennek sordn azt vizsgéltam, hogy (91), illetve (99) kap-
csolatai milyen mértékben terjesztik ki a (48) dltal meghatérozott fézistérbeli
domént. Mivel a (81) Hamilton-operator sszesen 12 valtoztathatd értékii
paramétert tartalmaz (e1, €2, €5, tq, tp, t1, te, th, th, 1,15, U), a teljes fazisteret
ezen 12 mennyiség egyiittese fesziti ki, azaz jelen esetben a teljes para-
métertér egy 12 dimenziés sokasdg. Ezt hdrom dimenzidban nyilvdn nem
lehet teljes egészében szemléltetni, ezért célszerii a 12 paraméterbol harmat
kivélasztani, és az altaluk definidlt szegmenst analizadlni. Mivel (48) masodik,
illetve (91) és (99) elsd reldcidja az €z,t1,t’ paraméterhdrmast tartalmazza
az

€ = —t1, 11 <0,
2. €2=t1+t/, t1 > 0,
3. & =qt1+t, t1 >0, (105)

kollekcié szerint, igy — hogy a harom tartomény érdemben Osszehasonlithaté
legyen — kézenfekvo az €9, t1,t’ tengelyek altal kifeszitett régiét tanulmanyoz-
ni. (105.1), (105.2), illetve (105.3) rendre (48), (91), illetve (99) emlitett
reldcidinak jbdli felsorakoztatdsa, ahol a (105.3)-beli ¢’ th-t jeloli. Lathato,
hogy t; el8jele szerint (105) egyenldségei két csoportra oszthatdk, hiszen
(105.1) a ¢; < 0, mig (105.2-3) a t; > 0 tartomanyon érvényes. Ez azt
mutatja, hogy (105.1) és (105.2-3) kozott nem lehet atfedés a fazistérben,
ennélfogva az éo,t1,t’ koordindta-rendszer t; tengelye mentén haladva két
diszjunkt domén kiilénitheto el.

Els6ként koncentraljunk (105.2-3) egyenléségeire. (105.2) és (105.3) a
v = 1 pontban ugyanazt a kifejezést produkadlja, viszont v # 1 esetén
kiilonb6z6 zoéndkat hataroznak meg. Ezért a v = 1 pontot vizvalaszténak
tekintve, azt vizsgaltam meg, hogy a 7 paraméter valtoztatdsdval (105.3)
milyen tartomanyokat sopor végig a 0 < v < 1, illetve a v > 1 inter-
vallumban. Az eredményeimet a 12. abra demonstrélja, ahol az a.), b.),
c.) rajzok rendre a v = 1, v > 1, illetve a v < 1 esetekben kialakulé
sikokat reprezentaljdk. A sikokat mindhdrom &bran az A, B,C betiikkel
jelolt linedris szakaszok feszitik ki, melyek az éa = 0 (A), t' = 0 (B), illetve
at; = 0 (C) egyenléségek &ltal definidlt koordindtasikokban helyezked-
nek el, és meredekségiik (105) formuldjabdl olvashaté le. Mivel C' mere-
deksége t; = 0 nyomdan fliggetlen a  paraméter értékétél, C' a 12.a-c
rajzok mindegyikén egy egységnyi meredekségli egyenesként rogziil. Ezzel
szemben az A és B egyenesek ~ valtoztatdsiaval sajat sikjukban mozognak,
hiszen meredekségiik y-val valtozik. Ennek értelmében megfigyelhetd, hogy
v novekedésél A at’', mig B az é5 tengelyhez kozeledik (1. 12.a és 12.b dbra),
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v csokkenése viszont A-t és B-t egyarant a tq tengely irdnydba mozditja el (1.
12.a és 12.c dbra). Kovetkezésképpen az A és B szakaszok altal kifeszitett
bevonalkazott sik a 12.d abran vazolt bevonalkazott kocka Dq térfogati tar-
tomanyat soporheti végig, a B és C egyenesek altal kijelolt sziirke sik pedig
a 12.d abra sziirke Dy félkockdjaban mozoghat. Ez tehat azt jelenti, hogy
a (105.2-3) relacidk a 12.d abra bevonalkdzott kockéja és sziirke félkockéja
altal egyiittesen alkotott D' = Dy + Dy domént rajzoljak ki a fazistérben,
igy a szimmetrizalt esetben kapott (95-96) alapéllapot, illetve a nemszim-
metrizélt esetben meghatdrozott (103-104) alapallapot szinttigy ezen D’ tar-
tomanyon jelenhet meg.

a.) g,
@ c |
A :
P :l
t Y
c) & d)  &1op
/

sy b

12. dbra : A fazistér linedris D, illetve kiterjesztett, térfogati D’ doménjei,
melyeken a levezetett lokdlis és paramdagneses alapallapot létezhet. Az abra

a.), b.) és c.) rajzain D’ kialakuldsa kovethet6 nyomon.

(105.2-3) utan térjiink ra a (105.1)-ben megadott kapcsolatra, melynek
abrazolasa rendkivil egyszerii, hiszen az é; — t1 koordinatasikban egy egy-
ségnyi meredekségli egyenest definidl. Ezen D betiivel jelolt egyenest a 12.d
abran tiintettem fel, igy vildgosan latszik D és D’ viszonya. Emlékeztetek,
hogy D azt a tartomanyt jeleniti meg a fézistérben, ahol a (43-44,47) alap-
allapot helytall6 lehet.

A 12. 4bra eredményei alapjan megallapitottam, hogy ugyanazon fizikai
tulajdonsdgokkal rendelkezé — a (43-44), (95), illetve (103) &ltal megvald-
sitott — lokalizalt és paramégneses alapallapot nemcsak egy sziik D vonal
mentén, hanem egy kiterjedtebb D’ térfogati tartoményon is érvényes lehet.
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6.5. A rendszer nemkolcsonhaté savszerkezete

A fazistér kiterjesztését kovetéen a (81) Hamilton-operétor altal definidlt,
kibovitett paraméterkészlet esetében is kiszamitottam a rendszer nemkol-
csonhato savszerkezetét, melynek ismerete jelen esetben két szempontbdl
is fontos lehet. Egyrészt a nemkolcsonhatd sdvszerkezet feltarasaval hoz-
zajuthatunk olyan informaciékhoz, amik arnyalhatjék vagy finomithatjak
az alapéllapotrdl kialakult fizikai képet (1. 5.4. alfejezet). Masrészt pedig
az alabbiakban bemutatand6 eredmények alapjan felmérhet6, hogy a para-
méterek halmazanak (81) szerinti kib&vitése mennyiben befolyasolja, illetve
modositja-e az 5.4. alfejezetben kialakult savszerkezet jellemzoit.

A szamitasok elvégzéséhez elséként az r-térben megadott (81) Hamilton-

operator
A NC
Ho = Z Z [61 (ﬁi"’ + ﬁi*“v") + € (ﬁi+r2,a + ﬁiJrrs,a)
o i=1 N
+ 6/2 (ﬁiJrrz,a' + fli+r5,a)} + Z Z [ta (é;,géiJrre,a' + éI—H‘g,aéiyU)

o i=1
+ b (6;f+r4,oéi+r3,0 =+ é;f+r5,aéi+r4,d) +14 (éLrs,oéiJer,a + 6;f+r6,aéi+r5,a)
+ t/l é;f+r5,oéi+r3,d + t/2 éI+r2,oéi+r670 + t/ll (é;oéiﬂfsﬁ + éL—rg,aéiﬁ)
+ 15 (e, oCitrao + Eyry o Citrae) T te yn oCitrao + Hee] (106)

kinetikus részének k-térbe torténd transzformaciéjat kell megvaldsitani, ami
az elemi fermionikus eltiintet6 és kelté operatorok

1 o
N ~ —ik +R
Citr;+R,0c = —N Z Cjk,o € ik(itr;+ ),
VITC k=1
1 Qe
A _ Z & ik(itr;+R)
Citrj4+Ro = N, 2 Ci ko€ (107)

alaku Fourier-transzformalt formuldinak alkalmazdsdval vihetd végig. A
(107)-beli ¢k, és é}kp a (k,o) értékparral jellemzett kvantuméllapot el-
tlintetd és kelté operdtorat reprezentélja a lanc 7, j = 1,2, ...,6, alrdcsdban,
az R valtozé pedig a 0 vagy az a értéket veszi fel. A (107) &ltal adott
Fourier-transzformélt kifejezéseket (106) tagjaiba helyettesitve, Hy

Ho = Z Z Le1 (k0 + T 0) + €2 (M2 ko + M6k,0) + € (340 + 715k,0) ]

o k
—ikrg AT A ikra At o
+ § :E :[ta (e P 6 k,0 T € QCQ,k,aclak;U)
o k
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ik(r57r4) A (a*l'4) "T

i
5

e*’b‘kr5 éT ikrg "T

ARSI ~ 7 ~ ~
t3 Cy k,6C6.k,0 T 11 ( 1k,0C5ko T€ C3,k,gcl-,k-,cr)

ty (eik(“_“)élkpéz,k,a + eik(rs_r4)ég7k7064,k,a) + H.c.}

+ o+ o+

szerint alakul at, melyben a

3kb
krs = krs = k(ry —r2) = k(rg —rg) = -

kro = krg = k(ry —r3) =k(ry —r5) = %’
k(rs —rz) = k(rs —re) = kb,
k(a - I‘4) = /{?b/

ik(rqy—rs3) At ~ A 1k

22 (6 (ra 3)64,1(,0'6371‘70' +e c ,k,o’C4-,k=0') +ice Cl,k,o’
ik(rz—rs) ot ~ ik(rg—rs) AT ~ 1 At ~

ty (e™rsmlel | lono el | lsio) H 1 E Ltk

Cax,0

(108)

(109)

egyenldségek érvényesek. (109) eredményeinek szamitdsakor figyelembe vet-

tem, hogy k, melynek hossza k = |k|, a Bravais-vektor irdnydba mutat, és a

3. dbra jeloléseinek értelmében |a| = 2b+ b'.
A (108)-ban foglalt kinetikus jarulék tagjait a

ﬁo = ZZCLJMka,U
o k

kifejezés suriti magaba, melyben a

é1,k,<7
~ ~ é2 k,o
T _ oAt AT AT _ ]
Cyo = (Cl,k,a’ Co.x,07 "'706,k,o)’ Cxo = .
é6,k,<7

(110)

(111)

matrixok a k-térben értelmezett kelt és eltlintetd operatorok sor-, illetve

oszlopvektorait jelenitik meg, az My métrixot pedig az

kb  3kb ik  3kb kb
€1 t, €2 et e g et t, e 2
iy ; j 3kb
tye "2 € ty et et 0 th
_;3kb . kb
- te 2ty e kb A ty el th 0
My = kb —i30 —ikb —ikb Ly —iBkb
tee tye "2 tpe 2 €1 e "2 tye 2
_;3kb - kb .
t]e "2 0 th tp e 2 €h ty e~ kb
_;kb - 3kb .
toe 2 t 0 the™s g ekb €

112)

hermitikus toémb &llitja eld. A nemkolesénhaté sdvszerkezet megrajzoldsahoz

szitkség van a (112) My matrix

det(Mk — Eki) =0

(113)
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szekuldris egyenletére, amely megadja a rendszer Ey (k) diszperzidreldcidjat
(1 a (6 x 6)-0s egységmatrixot jeloli). A (113) sajatérték-egyenletet eztittal
a

6 3
> AnEl + > BpnEy cos(ka) =0 (114)
m=0 m=0
formula valésitja meg, ahol az A,,, m = 0,1,...,6, illetve a B,,, m =

0,1,...,3, koefficienseket a kovetkezd kifejezések adjak meg:

A

2e1€06h [e1t] + e2(th + (t])?) + €5 (82 + (15)%) — 2ty (tat] + tith)]
61( ) (tz) + %(62 t2 _6363[ 612 ) = (th) ] _26162t (tb + (1] )2)
— 2e1(eh)?th (L2 + (t5)?) — €1 (tith — t%) — 2e162((tat] — tlt’l’)

(tutr — t115)°] — 2€1€b [(tats — tht})° + (toth — t1t4)”]

2ey (thth — 1) [t (82 + (15)) + 5 (t5 + (t1)?) — 2t1 (tat] + tst5) ]
A(taty — /1)) (eat) + ehth — exch — thth +12)

— 82068 + (1) + (0)*(8)* — (tith — )],

+

+ o+ +

Ay

2{ (6162 + €165 + 626'2) [61626'2 + 2t (tatll' + tbt'g')} —erea(t))? (61 + 62)

— e1eh(th)? (1 + €h) — eaeht? (€2 + €h) — ext] (€162 + €1€h + 2ezeh)

— € (tb + (t”)Q) (6162 + 26165 + 626'2) — € (tz + (t'2')2) (26162 + €165 + 626'2)
er (Bt — 12)% + ety (13 + (11)?) (21 + €2) + ebth (12 + (t4)%) (261 + €b)
12[62 (e2 + €b) + €a(th)? + €5 (t5)?] + 2(tats — t713)* (62 + € — t) — th)
(1t — 1) [t1 (12 + (13)%) + ta(th + (t1)*) — 2t (tat] + tot3)]

(e ) [(ath — t80)? + (1t — E8)°] + (e +8) (1 — 10"

(

toth — t1t3)°] Y,

+ o+

- -

Ay —ere5 — €1 (eh)” — €3(eh)* — 4 (€1 + €2 + €)) [ereael + ty (Lat] + tuth)]
2(t2 4+ (t5)%) [(e5)* + 2€5 (e1 + €2) + erea — th(er + 2€5)] — (¢1th — t%)2
2(t5 + (t1)%) [63 + 2e2(e1 + €5) + e1eh — ] (e1 + 2€2) | — 4 (taty — t’l’tg)2
()% (1 + derea + €3) + (15)* (6 + derey + (€5)) + L2 (€3 + deacy + (¢5)”
— 23— (1))% = (t5)?) + 262 [3 + 261 (€2 + €5) + enel] — 2[(tat; — t187)°

— (totr — th#5)° = (tats — t587)° — (toth — t282) 7],

+ + 4

Az = 2{(a+e2)((€)” = (#)?) + (e + 3) (5 — (1)?) + (e2 + €5) (] — £7)
+ deresel — (824 (15)%) (1 + €2 + 2€5) — (t5 + (£1)?) (€1 + 2e2 + €)
— (2e1 +ea+€y) + (6 + (t])?) +th(t2 + (t5)?) + 21 (tat] + toth) },
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Ay, = — [e? + e% + (6/2)2 + 4(6162 + €165 + 626’2)] + (t/1)2 + (t’2)2 + ti
+ 282+t + 7+ ()2 + (85)?),

As = 2(61 + €9+ 6'2),
Ag = -1,
By = At {tath (eht] + e2(t))?) + tot (eat] + €5(t5)?) — exehy(eatut] + €htaty)
+ i (tats + t1t5) (26 — eat] — €hth) + estutit] + (eh)*tathth
+ o (tth — 67) [t (taty + 715) — tatity — tatst]]},
By = At[tathey (260 + €5) + ot e (€2 + 2€h) — 2(eatpt|t] + ehtathty)
t1(taty + 15 (€2 + € — t] — t5) — tath (65 + (t1)?)
= tot] (] + (t3)%)],
By = —At.[tath (€2 + 2€h) + tyt] (22 + €h) — ty (taty + t1t5) — tathth
totyty],
Bs = At.(tat + tpt]). (115)

(114) Ex-ra nézve egy hatodfoku algebrai egyenlet, igy az €y, €2, €}, tq, tp, t1,
te, ), th, ], th paraméterhalmaz rogzitett értékei mellett hat Ex ,, n = 1,2, ...,
6, megoldds jon létre. A ka fliggvényében kialakulé Ey ,, megoldasokra vo-
natkozéan a 13. &bra mutat be egy-egy példét, ahol az a.) rajz a szim-
metrizalt ex/e; = =2, t/e; = 0.9, t1/e7 = 1.152, t./e; = 1, t'/e; = 0.7,
t" /ey = —0.7 paraméterértékek esetén kialakulé diszperzidrelaciokat de-
monstralja, a b.) rajz pedig a nemszimmetrizalt e;/t; = —1.3, e2/t; =
—4.314, 6,2/t1 == —5.814, ta/tl == tb/tl == —2.5, tc/tl == 1.1, tll/tl ==
th/t1 = 1.8, tf/t1 = t§/t1 = —0.6 paraméterkészlet altal meghatérozott
megolddsokat szemlélteti. A 13. &bran minden energia dimenziéji meny-
nyiség az a.) esetben €1, a b.) esetben pedig t; egységekben van mérve.
Mivel Ey,, a (114)-ben szerepld, cos(ka)-t tartalmazé tag kovetkeztében a
ka valtozénak pdaros fliggvénye, a diszperzidrelacidkat elegendé a ka € [0, ]
tartomdnyon megrajzolni. Ahogyan a 13. &bra is példazza, a kib&vitett
paraméterkészlet segitségével kiszdmolt nemkolesonhaté sdvszerkezet a szim-
metrizalt és a nemszimmetrizélt esetekben egyarant strukturdlis hasonlésa-
got mutat a 10.a dbran véazolt esettel, hiszen a hat sdv kozil ketté mindig
lapos. Ebbdl pedig az koévetkezik, hogy a 10.a, illetve a 13. abrak altal il-
lusztralt savszerkezetek fizikailag ugyanazt a képet festik, mivel egymaéshoz
képest nem hordoznak tobblet informaciot. fgy kijelentheto, hogy a pa-
raméterhalmaz kiterjesztése nem moédositja a nemkolecsonhato sivszerkezet



6. fejezet 71

alapvetdé makrokarakterisztikajat.

a.) b.)
E e
& 4 L g

3 6

2

1\ 2\

| T4 W2 3WE T ka A T2 34 T kg
-1 -2
-2 -4
-3 -6 -
L -8
-5 -10

13. dbra : A rendszer nemkdlcsonhaté sdvszerkezete a Hamilton-operator a.)
eafer = =2, t/ex = 0.9, t1/e1 = 1.152, t./e1 = 1, t'/er = 0.7, ' /e1 = —0.7, illetve
b.) e/t = —1.3, e2/t1 = —4.314, b/t = —5.814, to/t1 = ty/t1 = —2.5, to/t1 = 1.1,
t1/t1 = ty/t1 = 1.8, t] /t1 = t5/t1 = —0.6 értékekre régzitett paraméterei esetében.

A 6. fejezet eredményeinek rovid osszefoglalasa

A 6. fejezetben megnoveltem a polifenilén tipusu lancok fazisterének
méretét. A kapott paramégneses és lokalizalt alapallapot ugyanis a fazistér-
nek csak egy keskeny, linedris tartomanyan volt érvényes, ezért sziikségesnek
tartottam megvizsgalni azt, hogy ez a tartomdany kiterjesztheté-e egy na-
gyobb doménre. Ennek érdekében kib6vitettem a rendszer indulé Hamilton-
operatoranak paraméterhalmazat, ami dltal a fentebb emlitett linedris savot
sikertilt kiszélesitenem egy specidlis alaku térfogati zonara. Ezzel igazoltam,
hogy a paramagneses és lokalizalt alapallapot valdjaban a fazistérnek egy
nagyobb méretli tartomanyan él. Ez esetben is tanulméanyoztam a rend-
szer nemkolcsonhaté savszerkezetét, és megallapitottam, hogy az induld
Hamilton-operator paraméterkészletének bévitése nem modositja a sdvszer-
kezet lényegi strukturdjat. A 6. fejezetben foglalt eredményeim alapjit a
[247] kozlemény képezi.
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7. fejezet
Kétdimenzidés négyzetes raccsal
rendelkezo nanoszerkezetek alapallapoti

eredményeinek bemutatasa

Jol ismert tény, hogy amennyiben egy nemmaégneses fématomokbdl (pl.
arany, pallddium) felépiilé minta méretét nanoskalan mérhetd értékre csok-
kentjiik, akkor a minta ferromdgneses viselkedésiivé vélhat [248-250]. Ku-
tatdsaim soran arra kerestem a valaszt, hogy ez a nanotartomanyban tapasz-
talhato effektus miként johet létre, és elméleti szinten, megfelel6 matemati-
kai apparatus felhasznalasaval, megprébaltam egy lehetséges magyarazatot
adni a jelenség mibenlétére. Eredményeimet a kovetkezokben foglalom 6ssze.

7.1. A rendszer Hamilton-operatora

A vizsgdlt rendszer felépitését vazlatosan a 14. abra mutatja be. A
kétdimenzids racs csomépontjaiban olyan fémes atomok helyezkednek el,
amelyeken nincs eredé magneses momentum.

1 2 3 4 5 L-1 L

i+y

il X ji+x

L-1

L

14. abra : A vizsgdlt kétdimenzidés négyzetes racs sematikus dbrdja. Az i
csomoépontot az x,y Bravais-vektorokkal periodikusan eltolva felépithetd egy

(L x L) méretii rendszer.
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Az dbra értelmében az i csoméponthoz berajzolt x és y a rdcs Bravais-
vektorait jeloli a négyzetes struktira egymasra merdleges irdnyai mentén.
Az x,y primitiv vektorok &ltal kifeszitett, négyzet alaki primitiv elemi cella
X,y irdnytu periodikus eltolasadval tetszoleges méretli rendszer szerkeszthetd
(L x L) tipusu komporziciéban, igy a rendszerben 1évé racscsomépontok
szamét egyszertien Ny = L x L = L? adja. L értéke tetszéleges lehet,
és annak érdekében, hogy a rendszer peremei ne okozzanak bonyodalmakat
a matematikai lefrasban, praktikus x,y iranyu periodikus hatérfeltételeket
alkalmazni. Ennek eredményeképpen a sikban kiteritett racsbdl egy zart
feliilet jon létre a térben, ami lényegében egy metallikus szemcsét produkal.
A rendszer Hamilton-operatorat (4) struktirdjanak megfeleléen a

Na
H = Z Z (t:’3 é;r—l—xp'éiya + ty éI+y7aéi70 + ti’?JFy éI+x+y7aéi70
o i=1
Np
totey oy olio T HC) +U Y g o (116)
i=1

kifejezés adja meg, melyben ¢,,t, elsészomszéd, mig t;4,t,—, masodszom-
széd hoppingokat jelolnek, az U csatolasi allandé értéke pedig a récs min-
den csomoépontjan azonos. Lathatd, hogy — a korabbi fejezetek Hamilton-
operétoraival ellentétben — a (116) formuldban nem vettem figyelembe

Yoo Zf\i A €Ny o alakd, lokélis egyrészecske-potencial jellegii jarulékokat. En-
nek oka abban keresendd, hogy a rendszert, homogén kémiai Gsszetételébol
adéddan, ekvivalens csomépontok alkotjak, aminek kovetkeztében €; min-
den csoméponton ugyanolyan értéket vesz fel, azaz ¢; = €. Ez pedig ah-
hoz vezet, hogy a ) Zf\;“l €iMi o = 2Np€ egyenldség irhaté fel, ahol 2Nye
rogzitett méreti rendszer esetén allandénak tekintheté. De tudjuk, hogy
egy Hamilton-operatorban additiv médon megjelené konstans nem hordoz
valédi fizikai tartalmat, ezért ez esetben az egyrészecske-potencidl tipusi
jarulékok modellszinten vett elhanyagolasa jogos.

i+y i+X+y

i t, i+x
15. dbra : A (116) Hamilton-operitor paramétereinek szemléltetése.

A (116) Hamilton-operédtor paramétereit grafikusan a 15. dbra prezentdlja,
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ahol nyomon kévethetd, hogy ., illetve ¢, az x, illetve y irdnyokban torténd
elektronugrdsokat definidlja a négyzetek oldalélei mentén, t,,, illetve ¢,_,,
pedig az x + vy, illetve x — y irdnyok szerinti hoppingokat jeloli a négyzetek
4t161 mentén.

A kiindulépontok rogzitése utan meghataroztam és tanulményoztam a
rendszer alapéllapoti jellemz6it, amit a kovetkezé szakaszban mutatok be.
Az egzakt alapallapot meghatdrozdsat a 4.2. alfejezetben taglalt PSZO
modszer 1épései szerint végeztem el.

7.2. A Hamilton-operator transzformacidja

A (116) indulé Hamilton-operatort (13) értelmében a

i7

Np
H=Y"N"Al A, +Hy+KN (117)
=1

o i=

kifejezés szerint alakitottam &t, ami vildgosan mutatja, hogy a rendszer
minden i csomépontjdhoz hozzarendelt celldjidban egyetlen blokkoperdtort
definidltam az

Ai,a = aléip =+ a2éi+x,a =+ a3éi+x+y,a =+ a4éi+y,a (118)

altal megadott alakban. Mivel cellanként egy blokkoperator szerepel a
leirdsban, igy tekintettel a spinindex két lehetséges értékére, (117) els6
osszegjaruléka 2N, szamu blokkoperatort tartalmaz. A (12)-ben bevezetett
{#} ;} halmazt ezittal (118) {a1,a2,a3,a4} koefficiensei alakitjék ki, és a
rendszer periodikus szerkezetébdl adédéan minden cellat ugyanazon {aj, as,
as,as} értékhalmaz jellemez. A récs i celldjaban értelmezett (118) blokk-
operator strukturdjat a 16. &dbra jeleniti meg, ahol megfigyelhet6, hogy
a csomoponti koefficiensek szamozdsa a négyzet bal alsé sarkaban 1évé i
csomépontbdl kiindulva pozitiv koriiljarasi irdny szerint torténik.

a, a,

16. abra : A (118)-ban megadott blokkoperator szemléletes rajza a rendszer i
celldjdban. Az {a1,a2,as,as} koefliciensek az adott csoméponton haté eltiintetd

operatorhoz tartoznak.
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(117) és (116) tagonkénti azonossidga nyoman (14) a

ty = aya1 + ajaq,

ty = aja + azas,

Loty = a3a1,

ty—y = ajas,

K = ~(lr/* +lasf? + lasP + faal?) (119)
egyenletrendszer forméajaban bomlik ki, amely egyértelmii kapcsolatot hata-
roz meg az ismeretlen {ay, as, as, aq; K} készlet és a (116) Hamilton-operator
tz, ty, toty, tz—y paraméterei kozott. A (119) egyenletrendszernek tébb kii-
16nb6z6 megoldésa is 1étezik, most azonban csak az alapéllapoti hullam-
fliggvény 7.3. alfejezetben bemutatandé meghatarozasiahoz is felhasznélt,
legegyszeribb megoldast adom meg, amikor is t, =ty = t1, tpy = to—y =
to, illetve a1 = ag = a3 = a4 = a. Ezen homogén és izotrép esetben (119)
megoldasa alapjén a (118) blokkoperétor

Ay = VI (i + Citxo + Cisxty.o + Cityo) (120)
alakban all elo, K értékét pedig a
K = —4t (121)
kifejezés hatdrozza meg. (119) homogén és izotrép megoldésa a
tgzgl, t1,t2 >0 (122)

extra feltételeket generalja, melyek a (15)-ben vetitett reldciék aktuélis for-
muldait adjak, és az alapallapot szamara egy nem tul resztriktiv D tar-
tomanyt jelolnek ki a fazistérben.

7.3. Az alapallapoti hullamfiiggvény meghatarozasa

Az alapallapot meghatarozasahoz sziikséges indulé hullamfiiggvényt a
(17) formula alapjan

H Bl .| (123)

szerint konstrudltam meg, melyben m értelmezési tartoméanya egyelore is-
meretlen, és a B;ﬁlﬁm operatorokat (18) mintdjara a

mUm Zzyld (] Dx+(i—1)y,om (124)

i=1 j=1
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szerkezettel irtam fel. A (124) kifejezés i és j OsszegzOindexei az (L X
L) méretii rendszer sor- és oszlopindexeit definialjak. fgy az y;j faktor a
racs (j — 1)x + (i — 1)y poziciévektorral megjelolt (i,j) csomépontjan hatd
é(jil)x -1y, kelté operator egyilitthatéjat determinalja azzal a kitétellel,
hogy a (j — 1)x + (i — 1)y vektorok origdja az (i,j) = (1,1) csomépontba
(l. 14. dbra) van helyezve. Mivel (124)-ben i és j egyarant az {1,2,3,..., L}
értékkészlet elemein fut végig, azaz (124) Gsszege a racs valamennyi csomé-
pontjat magaba foglalja, igy minden f)’mﬁm operator kiterjedt szerkezettel
rendelkezik. A (124)-ben megadott E’%am strukturdjat illetéen a 17. dbra
segiti az eligazoddst, amely az egyes csomopontokhoz tartozoé y; j egytitthatok
indexelését szemlélteti.

Jit e Yis Yua J
it ez JYes ‘yu"' ot
St Yoz Yen Yaa Je
Jir Yoz Yas Yas o
Ji Jiz Mo M Ji

17. dbra : A (124) B;fn,(,m operator kiterjedt szerkezetének szemléltetése az

egyes csomépontokon haté kelté operatorok y; j koefficienseinek megjel6lésével.

A (124) konstrukcié eleget tesz az dltaldnosség kritériumdanak, hiszen a racs
minden csomépontjat figyelembe veszi anélkiil, hogy barmelyik csomépont-
nak kitiintetett szerepe lenne. fgy a kiindul6 formuldk szintjén nem jelenik
meg olyan specializacid, ami eleve sértené a leiras dltalanossagat.

(124) y;; koefficienseinek kiszamitdsdhoz a (21.a)-ban foglalt antikom-
mutéacids reldcidkat hasznaltam fel. (118) és (124) helyettesitésével (21.a)
az

{40, B

mpm}

=0 (125)

formédban kezelendd, melynek minden i, m, o és o,, indexre teljesiilnie
kell. Rogzitett m index esetén a (125) altal el8irt egyenletek szdmat az
i index lehetséges értékei definidljak. Mivel az Ny = L? csomépontot

tartalmazé rdcs minden egyes csomépontjdhoz egyetlen A;, operator van
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hozzarendelve, az i index az {1,2,3, ..., L?} készletbdl veheti fel az értékeit.
Kovetkezésképpen, rogzitett o index esetén, dsszesen L2 szami flip operator
van jelen a rendszerben, tehat (125) L? darab egyenletet foglal magaba, fixen
tartott m és o mellett. Ezen L? egyenlet felirdsakor a rdcs n = 1,2,3,..., L
sorindexe szerint rendeztem tombokbe az egyenleteket, azaz L darab tombot
hoztam létre oly médon, hogy egy adott témb a racs egy adott soraban
1évo Ai,o operétorokkal felirt (125) antikommutdaciés relacickat gytijti dssze.
Mivel minden sorban L darab flip operator helyezhet6 el, minden tombot
L szamu egyenlet alkot. Példaul a rendszer n-edik sordra vonatkozé (125)
antikommutacios relaciok a

0 = aypy + a2ypo + a3yp1 2 + a1y, 11,
0 a1Yp'a + A2Yp's + a3Yn' 13 + A4Yp"1 2
0 W Yn.g + A2Yng + 3Yp' 1 4 + QaYp_y 3,
0 = a1ypy+ a2y + a3yp" 15+ 1Yy’ 1 45
0 = a1y, +a2ynq +asyp"11 + a1y 11 (126)

tombot alakitjak ki, melyben m rogzitett, n pedig az 1,2, 3, ..., L halmazon
fut végig, igy a fentebbiek értelmében (126) L? egyenletet foglal magaba.
(126) tehdt azon egyenletrendszerek kategéridjdba sorolhaté, melyek méretét
a vizsgalt rendszer nagysdga szabja meg, ezért (126) csak az L rendszer-
méret véges értékil rogzitésével zarulhat és valhat matematikailag kezel-
hetévé. Ez azonban nem jelenti azt, hogy kizardlag véges rendszerekre nyer-
hetiink informéciét, hiszen a (126) tipusu egyenletrendszerek kis véges L
rendszerméret esetén addédé megoldasa dltalaban kiterjeszthetd tetszéleges
nagysagu L értékekre is, biztositva ezzel a termodinamikai hatareset meg-
valositasanak lehetoségét. Ezt az iranyvonalat kdvetve, kiindulasképpen egy
(6 x 6) méretli racsot vizsgdltam meg, azaz (126) egyenleteit L = 6 sze-
rint irtam fel, és a kapott eredményeket tetszolegesen nagy L értékekre is
altaldnositottam.

L = 6 esetén a (126) egyenletrendszer 36 egyenletet tartalmaz, melyek
hatosaval a

= a1y}L,1 + a2’y71172 + asy}b_m + a4yrlb—1,1,
= alyrlz,2 + a2y111,3 + (13%1%1,3 + 04%1%1,27
a1y}L,3 + a2y71174 + a3y2_1,4 + a4?/rlb—1,3,
A1y 4 + G2l 5 + A3Yn 15+ A4l 1 45
a1y}L,5 + @y}m + asy}b_1,6 + a4?/rlb—1,5,

= alyrlz,6 + agy}%l + a3%1h1,1 + 04%1%1,6 (127)

o O O o o O
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tomboknek megfeleléen tagolédnak. (127) az n = 1,2,...,6 értékek folytan
Osszesen hat tombot foglal magaba, és ahogy lathatd, az m indexet m =
1 szerint rogzitettem, kijelolve ezzel a levezetendd BI,JI operatort, melyet
(124) értelmében, L = 6 figyelembevételével a

6 6

pt 1 Af

Blm - Z Z Yi c(jfl)XJr(ifl)y,Ul (128)
i=1 j=1

struktura definidl. Az Ai,a operatorok {aj,as,as,as} egyitthatdira vonat-
koz6, (120)-ban foglalt homogén és izotrép a1 = as = a3 = ag = /l2
megoldast felhaszndlva, (127) tombjei a

= yrlz,l + 11111,2 + y11171,2 + 3111171@
y}L,Q + yrlz,?) + yrlz—l,?) + y}L—Lz,
yrlz,B + yrll,,4 + yrll,fl,ll + y}%l,s,
= y}L,4 + yrlz,S + yrlz—l,S + yrlz—l,zla
= yrlz,5 + 31111,6 + 3111171,6 + 3111171,5,
= yrlz,6 + y}m + y}%m + y11171,6 (129)

o O O o o o

egyenleteknek megfeleléen egyszertisodnek, ahol n = 1,2,...,6. A (129)
egyenletrendszer legegyszeriibb megoldéastipusait az

1 1 1 1 1 1 1 1
Y12=Y15 =Y21=Y23=Y24=Y26 = Y32 =Y35s
1 _ .1 1 1 1 1 1 1 _
Yi2 = Ya5 = Y51 = Y53 = Y54 = Y56 = ¥6,2 = Y65 = U
1 .1 .1 .1 1 _
Y14 = Y16 = Y22 = Y34 = Y36 —
1 1 1 1 1
Yin = Y43 =Ys5 = Y1 = Y63 = L
1 1 1 1 1
Y11 =Y13 = Y25 3,1 = Y33
1 1 .1 _ .1 _ .1 _
Yia="Yi6 =Y52 = Ysa = Y66 = —1 (130)

értékek adjak, igy (130) és (128) alapjdn a BLH operator tagjai a

At _ .t n X ot
Bl,al = €0 ~ Cx,0q + C3x%,01 + C5x,01 + Cx+y,01 7 Cax+y,;n
— o —él +él +él +él

2y,01 2x+4-2y,01 3x+2y,01 5x+2y,01 3y,01

ot o ot ot o
+ C2x+3y,01 - C3x+3y,01 - C5x+3y,01 - Cx+4y,01 + C4x+4y,01

. ot ot ot
+ C5y,01 + C2x+5y,01 - C3x+5y,01 - C5x+5y,01 (131)

kifejezés szerint alakulnak ki. A (131) BI o+, Operdtor felépitését a 18. abra
illusztrélja a megfelel6 csoméponti koefficiensek +1, illetve —1 értékeinek
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feltiintetésével, melyek fekete, illetve fehér pontokkal vannak megjelolve.
Az abra rendkiviil szemléletes, hiszen jelentdsen megkonnyiti annak felis-
merését, hogy a BI,JI operator vortexes szerkezettel rendelkezik, ami a
berajzolt szaggatott vonalak mentén alakul ki. Az x,y irdnyu periodikus
hatarfeltételek alkalmazasa folytdn négy ekvivalens vortexcentrum jon létre,
melyeket a Vp, Vo, V3, V, jelzésekkel ellatott négyzetek reprezentalnak.

-1 -1 +1 +1
@ e °
1,7 N
/‘ N
. -1 +1 AN
-1 L @ +1
+1@ L -1
\\ +1 -1 //

N ./

-1 \\ // +1

® S)
+1 +l—1 —1

18. &dbra : A (131) B?irm operator vortexes szerkezetének szemléltetése a
relevans csoméponti koefficiensek megjelolésével. Vi, Vs, V3, V, az operator négy

ekvivalens vortexcentrumat képezi.

A vortexcentrumok jelenléte roppant hasznos, mivel racsbeli poziciéjuk val-
toztatdasaval tovabbi B;rn,gm, m = 2,3,4,..., operatorok forrasai lehetnek,
melyek beépiilve (123) produktuméba, egy valédi sokrészecskés jellemzés
irdnyaba terelhetik a leirast. Eszre kell venniink azonban, hogy a négy vor-
texcentrum egymadshoz viszonyitott elhelyezkedése rogzitett, ugyanis csak
ennek biztositasaval maradhat meg az operatorok vortexes jellege. Vi, Vo, Vs,
V4 tehat nem mozgathatd egymastdl fiiggetlentl, igy példaul Vi elmoz-
ditdsakor egy tombként valtanak poziciot a racsban. Mivel minden vor-
texkozéppont gyakorlatilag egy adott csoméponthoz (pl. a vortexcentrum
bal als6 sarkdban 16v6 csomdponthoz) van hozzérendelve a racsban, min-
den B Ajngm, m = 1,2,3,..., operdatorhoz négy vortexcsomépont tartozik.
Ezért a rendszert alkoté Np csomépontnak effektive a negyede szolgalhat
4j B;QI om Operatorok megszerkesztésére, azaz Osszesen Np /4 szamu Bm Tm
értelmezheté a rendszerben. Ez azt jelenti, hogy a vizsgdlt (6 x 6) méret,
Np = 36 csomépontot tartalmazd racsban 9 f)’mﬁm operator definidlhaté.
Ahhoz, hogy a kilenc operator egyértelmiien meghatarozhaté és megkiilon-
boztethetd legyen, célszerii az egyiitt mozgd négy vortexcentrum koziil egyre
fékuszalni, és a kivalasztott vortexkozéppont lehetséges poziciévaltdsait nyo-
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mon kovetni a racsban. Ennek megfeleléen a V) centrumra esett a va-
lasztasom, melynek lehetséges poziciéit a 19. abra 1-tél 9-ig szamozott
cellai jelolik ki. Ha ugyanis V] a szamozott tartomanyon kivil esd cellakra
is centrdlédhatna, akkor olyan Eiﬂ,om vortexek allnanak eld, melyek nem
képeznek 1j operatorokat.

23| 4
9115
8|76

19. dbra : A V; centrum lehetséges pozicidit jelols cellak szdmozasa.

A 19. dbra 1,2, 3, ...,9 szdmozasu cellira centralt BI o1 E; o Eg PP Bg -
operatorok vortexeit a 20. abra Osszesiti, ahol folyamataban is végigkovet-

het6, hogy a 18. &bran is vazolt B’Im vortexbdl kiindulva, a Vi centrum

1,2,3,...,9 sorrendli tologatdsaval hogyan képzédnek az 1j B! Bl

2,007 P3,057 %
Bg,og operatorok. A 20. dbra vortexcentrumait sziirke négyzetek jelolik, és
a 18. abraval 6sszhangban, a fekete csomoépontok egyiitthatdja 41, mig a
fehéreké —1 értékii.

A~y N ~y ] [} ~y ] [ ]
B, U . | B, X3 B, - >
/ ] ] [ ] [ ]
[ | [ ]|
L ] ]
St .\ = Ay a o+
B : B. m | [m B -
4 5 - L 6
N . ] o
] _ & ‘e
[ | [ |
o)
] [ | [} ]
oy gy [ag™
B? - Ba Bg = =
] [ | ] [}
- ] m

20. dbra : A B;fn,am, m=1,23,...,9, operatorok vortexeinek szemléltetése egy

(6 x 6)-0s rdcsban. A vortexcentrumokat sziirke négyzetek jelolik.
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A 20. &bra B@Im operatorat matematikailag (131) értelmezi, az jonnan

megrajzolt B; o Bg PP Bg »y OPeratorok kifejezéseit pedig a
N S S X . X X
B2,02 - 60,02 - C3x,02 - Cx+y,z72 + C2x+y,<72 + C4x+y,<72 - C5x+y,02
" - X X "
+ Cx+2y,00 — Cox+2y,00 — Cdx+2y,00 + C5x+2y,00 — C3y,00
N K " " .
+ c3x+3y,02 + cx+4y70'2 - 02x+4y,02 - c4x+4y,02 + C5x—|—4y,o‘2
. . AT X
- Cx+5y,02 + C2x+5y,02 + C4x+5y,<72 - C5x+5y,02’
AT — Al A Al AT AT Af
B3,03 = o3 — C4x,<73 - Cy,03 - C2x+y,<73 + C3x+y,<73 + C5x+y,<73
N f X X X
+ C2y,03 + C2x+2y,03 - 63x+2y,03 - C5x+2y,03 - Cx+3y,03
. " N N "
+ c4x+3y,a3 + c4y70'3 + 02x+4y,a3 - c3x+4y,a3 - C5x—|—4y,0’3
Al AT AT Al
— Csy.o3 ~ Cox+5y,04 + C3x+5y,03 + C5x+5y,03
At X 4 x X
B47<74 = Coxoy T Chxou T Cyou T Cxtyion T C3xty,on T Clxty,ou

o .t .t ot o
C2y,04 + Cx+2y,o4 + C3x+2y,a4 - C4x+2y,a4 - C2x+3y,o4

ot f ot ot of
+ C5x+3y,o4 - C4y,04 + Cx+4y,04 + C3x+4y,a4 - C4x+4y,o4

. .t .t ot
+ Csy.04 — Cx+5y,04 — C3x+5y,04 + Cix+5y,047
At _ o s A A .
B5,a5 = Q05 ~ %05 ~ C3x,05 + Cix,o5 + Cox+y,o5 — Cox+y,o5
+ el o~ —él +él — el
2y,05 x+2y,05 3x+2y,05 4x+2y,05 3y,05
o o f o f
+ Cx+3y,05 + 63x+3y,o5 - C4x+3y,o5 - C2x+4y,o5 + C5x+4y,05
o f f f
— Csy.05 + Cx+5y,05 + C3x+5y,05 — Cax+5y,05°
T _ AT At AT AT Af AT
B6,06 - _CO,O'G + CX,UG + C3x,06 - C4x,06 + Cy,ae - Cx+y,06

o o o of o
C3x+y,<76 + C4x+y,<76 + 02x+2y706 - C5x+2y,ae + C3y,<76

Al AT AT AT Al
Cx+3y,06 — C3x+3y.06 + Cox+3y,06 — Cly.o6 + Cx+dy,06

ot of ot ot
+ 63x+4y,06 - C4x+4y,06 - C2x+5y,06 + C5x+5y,06’

st _ o A of X A4 _a
B7,07 - 60,07 + C2x,07 - CBx,o7 - C5x,07 - Cy,07 - 62x+y,07
ot ot ot .t ot
+ Cax+y,o7 + Csx+y,o7 + Cx+2y,07 — Cax+2y,00 — C3y,07
. . ot o ot
—  Cox+t3y,07 + C3x+3y,07 + C5x+3y,07 + Chy . or + Cox+4y,07

. - " x
C3x+dy,07 — Cox+dy,or — Cx+5y,07 + Cax+5y,07
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N o o o
B8,og = & 08 Cox o8 Cix ,08 + C5x,ag X+y o +é 2x+y s
A f - .t .
+ Cix+y,05 — Cox+y,o8 + Coy.os — C3x+2y,08 — Cx+3y,0s
AT AT Al Al AT
+ 02x+3y g + c4x+3y og c5x+3y og +c x+4y,ag - 02x+4y,08

AT AT
C4x+4y,ag + C5x+4y,og - C5y,ag + 63x+5y,og’

Bg,og = _é;rc,ag + égx 09 + é:rlx 09 égx ,09 + é;r/,ag - éngry,og
- ;r<+2y o9 +¢ 2x+2y o9 + C4x+2y o9 éjéx+2y,og + éjc+3y,09
- c£x+3y o9 c:rlx-‘,-?)y o9 + c;[)x-‘r?)y o9 éZy,ag + é;r’)x-l—ély,ag
+ I(+5y 09 c£X+5y709 CZX+5y 09 + é;[JX-i-Sy,ag (132)

formulak adjak meg. Tovabbi elemzésekkel megmutattam hogy a (131 132)-
B!, B, Bl B

2,097 7 3,03° 6,06

Bl B!

8,087 9,09

ben foglalt operatorok koziil valgjaban csak a B1 o1

BI

tekinthetd linearisan fliggetlennek, mivel a Bl 7,077

torok a 3101,3502,3503,3404,Bg06

eldllithatck a B] —B{ o
t _ pf T

BSUs BQ,U _B4a4+B6067 2,09

rint. Ez azt mutatja, hogy L = 6 esetén ¢ = 5 linedrisan fiiggetlen vortex

5,05 opera-

vortexek linedris kombinacidjaként
B§03+B4a4_Bgae7
— B; o, felirds sze-
értelmezhetd a rendszerben, tehat £ értéke kozel esik L-hez, azaz a jelenlévo
elektronok szdma a rendszer linedris méretével ardnyos: ¢ ~ L

A (131-132) operétorok &ltal prezentdlt vortex tipusi megoldasok kony-
nyedén Kkiterjesztheték nagyobb méretli négyzetes racsokra is azzal a fel-
tétellel, hogy L értéke csak paros szam lehet, ugyanis az x,y irdnyud pe-
riodikus hatarfeltételek — a vortexvonalak mentén 1étez6 +1 koefficiensek
vonatkozasaban — kizardlag paros L esetén alkalmazhatok konzisztens mo-
don. A nagyobb méretli rendszerekben kialakulé vortexvonalak szemlélte-
téséhez példaként felrajzoltam egy (12 x 12), illetve egy (24 x 24) nagysagu
racsban kifejléd6 vortexet, melyek a 21. &bra a.), illetve b.) blokkjain
kovethet6k nyomon. Megfigyelhetd, hogy a rendszerméret novekedésével, a
+1 egyiitthaték meghatarozott rendjét kovetve, a vortexvonalak szama is
sokasodik, azonban a rendszer méretétdl fliggetleniil minden esetben négy
vortexcentrum van jelen, amiket az abran a sziirke négyzetek pozicionalnak.
A fekete, illetve fehér korok ezuttal is a +1, illetve —1 egyiitthatéval ren-
delkezd csomépontokat jelzik. Mivel barmely paros L altal meghatarozott
rendszerméret esetén négy centrum rendelhetd hozza egy adott vortexhez,
altalanosan kijelenthet6, hogy az Ny csomépont negyede alkalmas vortexek
kialakitasara. fgy a racs méretétdl fiiggetleniil Gsszesen Ny /4 BS;rmgm ope-
rator értelmezheté a rendszerben, melyek koziil csak ¢ ~ L szamu vor-
tex tekinthet6 linedrisan fliggetlennek. Ezzel a (20.a) feltétel teljesitését
maradéktalanul kimeritettem, aminek eredményeképpen kideriilt, hogy a
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(123) prébafiiggvénybe beépiilé (124) B,Tn,om operatorok — a 18. és a 21.
abran is példazott — specialis vortexes szerkezettel rendelkeznek, és az m
index értelmezési tartomanyat barmely paros L esetében az [1,¢ ~ L] inter-
vallum jeldli ki, tehat (123) Gsszesen N = ¢ ~ L E’ngm operatort (elektront)
tartalmazhat.

a.) b.)
> o @ i L - .
o —+# - Fet
7 T \' N N : N
o o o l . 61
7 \. \, AN - N
: N / / .‘ 5 T 5
I T e
e e e Kot °
N - ’ /‘
P e [T

21. dbra : (12 x 12), illetve (24 x 24) méretii rendszerben kialakulé vortexek

rajzai. A vortexcentrumokat sziirke négyzetek jelolik.

(20.a) végrehajtasat kovetéen természetesen most sem maradhat el a
(20.b) feltétel elemzése, mely a rendszer alapallapotéra nézve tovabbi értékes
informdcidkat rejthet magaban. (20.b) megvaldsitdsat a (6 x 6)-os rendszer
(131-132) E’;lem operatorainak példdjan keresztiil mutatom be gy, hogy az
egyszerilibb atlathat6sig kedvéért két operdtort, példaul a (131) BI o761 €8
a (132)-beli E;m—et helyezem el a (123) prébafiiggvényben tetszoleges o1,
illetve o9 spinindexszel. Ekkor (20.b) a

HyBl, Bl

1,01772,02

0) =0 (133)

egyenlOségre vezet, melyben Hy-nak az elvégzett BI OIB; o, Operdtorszor-

zatra vett hatdsa nyoman a
_ At oAt At At Al Al At p
0 = U[ T €0,01%0,00 T ©3x,01%3x,00 T Cxty.01Cxty,00 T Caxty,o1 Clxty,on
A A A At A At
+ Cox+2y,01 C2x+2y,09 + C5x+2y,01 C5x+2y,00 — C3y,01C3y,09

" . " K x -
C3x+3y,01C3x+3y,00 — Cx+dy,o1 Cx+4y,00 — Cax+dy,o1 Cax+4y,00

+ éJéx+5y,01 éJéx+5y,02 + éJFr)er5y,¢71 é£x+5y,ag] |0> (134)

tagok maradnak meg. Mivel a Hy Hubbard-jarulék a duplan betoltott
csomépontokat érzékeli nemtrividlis médon, ezért (134) tagjai értelemsze-
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riien azon csomoépontokbdl szarmaznak, melyeken B@Im és B;m érintkezik
egymadssal. A 20. &bra els6 két rajza alapjan konnyen felismerheté, hogy
Bl és B;UQ kozos (i,j) csomépontjait az (1,1),(1,4),(2,2),(2,5), (3,3),

1,01

(3,6),(4,1),(4,4),(5,2),(5,5),(6,3), (6,6) koordinét&ji poziciok hatarozzak

meg, melyek kialakitjak (134) 12 jarulékat. (134) pedig a fermionikus rend-
b o

i,oci,o

esetben teljesiilhet, amikor a EI o 652 E; o, Operatorok azonos spinvetiiletii

szerek &altal definialt é |0) = 0 reldcié folytdn csakis abban a specidlis
elektronokat vezetnek be a rendszerbe, azaz o1 = 09 = 0.

Ez a megallapitas természetesen nemcsak két operator viszonylataban
lehet helytalls. Lattuk, hogy barmely paros L &altal adott rendszerméret
esetén Osszesen N = £ ~ L darab linearisan fiiggetlen E%,om vortex jelehet
meg a racsban, melyek ugyanazon (L x L) méretii siktartomdnyban hal-
mozddnak egymasra. Ezért konnyen megeshet, hogy egy adott csoméponton
tbb operator is érintkezik egyméssal. Ekkor Hy hatésa a (133-134)-ben
szemléltetett kétrészecskés esethez hasonldéan azt eredményezi, hogy min-
den f)’jnﬂm, m=1,2,3,..., ¢, operdtornak ugyanazon o,, = o értékre rogzil
a spinindexe, ami azt jelenti, hogy a racs Osszes elektronja azonos spin-
vetiilettel keriil be a lefrasba. A Hy Hubbard-jarulék hatdsa nyoman tehat
korrelacié jon létre az elektronok spinvetiiletei kozott, ami arra vezet, hogy a
rendszer a tobbszordsen betoltott csomdépontok kiiktatdsdval minimalizalja
az energiajat.

A (20.a-b) feltételek fentebbi elemzésével Gsszegytijtott ismeretek alapjén,
a (123) prébafiiggvénybél kiindulva, az (L x L) méretii rendszer alapéllapoti
hullamfliggvényét a

I~L

gy = [ B..10) (135)
m=1

kifejezés szerint allapitottam meg. (135)-ben a rogzitett o indexszel ren-
delkezd Bjn,g operatorok specidlis négycentrumos vortexeket alkotnak (I.
pl. a 18. vagy a 21. 4brét), és (135) barmely péros L altal meghatérozott
(L x L) méretii, Ny = L? csomépontot tartalmazé négyzetes rics esetén
érvényes. Mivel az N = ¢ ~ L szamu vortex — a ¢ spinindex korrelacidja
révén — egy spinpolarizdlt elektronrendszert generdl a rdcsban, (135) egy
telitett, itinerans ferroméagneses alapallapotot produkal. Hangsulyozom,
hogy a kapott ferromédgnesesség kiilsé terek befolyasatdl mentesen, spontan
moédon alakul ki a rendszerben, hiszen a spinpolarizdlt dllapotot tisztan az
elektronok spinindexei kozotti korrelacios effektusok hozzak 1étre.

A (135) alapallapoti hulldmfiiggvényhez, a (121)-ben megadott K fel-
hasznaldséval, (16) szerint az

E,(N:ty) = —4toN (136)
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alapallapoti energia kapcsolhatd, és a (135-136) alapallapot, (122) ismételt
felirasaval, a

¢
tQ:%, ti,ta >0 (137)

feltételek altal megszabott fazistértartomanyon lehet relevans.

A fentebbi eredmények alapjdn tehdt megdallapithatd, hogy egy tetszé-
leges paros L altal meghatérozott (L x L) méretli rendszerben N = ¢ ~ L
szamu elektron lehet jelen, igy a részecskék koncentréciéjat a p = £/L? ~
L/L? = 1/L réata hatérozza meg. Amennyiben a periodikus hatérfeltételek
révén kialakulé szemcse makroszkopikus, azaz linedris mérete L ~ 1023
nagysagrendbe esik, az elektronok p ~ 10723 ~ 0 koncentraciéja gyakorlati-
lag elhanyagolhaté, ezért a kapott ferromagneses viselkedés makroszkopikus
skalan (termodinamikai hatéresetben) eltlinik. Ha azonban nanoméretii
szemcséket tekintiink, akkor példdul L = 6 esetén a p = 1/6 érték mar
szamottevo a kis koncentriciés tartomanyban, ami azt eredményezi, hogy
a ferromdagnesesség igazdbdl csak nanoskaldn vélik megfigyelhet&vé. fgy
lényegében a fentebb kifejtett eredmények a nemméagneses fématomokbdl
felépiilé nanoszemcsék ferromagneses viselkedésének egy lehetséges — kvan-
tummechanikai és matematikai alapokon nyugvé — magyardzatat prezental-
jak.

7.4. A rendszer nemkolcsonhatd savszerkezete

A nanoskéaldn tapasztalt ferromégneses alapallapot teljes korii vizsgédlaté-
nak érdekében eziittal is feltartam a rendszer nemkolesénhaté sdvszerkezetét.
A szdmitésok induld lépéseként elvégeztem az r-térben felirt (116) Hamilton-

operator
Ho = Z Z 1+x oCio Tty éLry,oéiv" T loty éiTerer,aéi,a
g
oty cj xyotic+ He) (138)

kinetikus részének k-térbeli Fourier-transzformaciéjat, melynek alapjat az
elemi fermionikus eltlinteto és kelté operatorok szintjén realizalédo

~ _ 2 : ki
Ci70' - \/N_A Ck Nea )

. i
d, = \/N_AZ (139)
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formuldk képezték. A (139) kifejezések ¢y, és éLU operatorai a (k,o)
értékpar altal megjelolt kvantumallapot eltiintetd és kelt6 operatorat je-
lenitik meg. A (139) Fourier-transzformalt alakok segitségével (138) a

ﬁ(] — Z Z [t:v (eikx + e—ikx) + ty (eiky + e—iky) + tm+y (eik(x—f—y)
o k

b)) 4 I b, (140
feliras szerint alakithaté at, melyben az Ey-val jelolt

B, = t, (eikx + e—z‘kx) +t, (eiky + e—z‘ky) Ftoy (eik(ery) + efik(x+y))
+ t:vfy (eik(xfy) + efik(xfy)) (141)

Osszeg hatdrozza meg a rendszer diszperzidrelaciéjat. Mivel a tanulmanyo-
zott négyzetes racsot egyetlen alracs alkotja, igy magatol értet6dé mdédon
(141) egyetlen Ejy energiafeliiletet rajzol ki k fliggvényében. A k vektor-
nak az x,y Bravais-vektorokra es6 kx, illetve ky vetileteit a k, = kx,
illetve a k, = ky jelolésekkel elldtva, és felhaszndlva a trigonometrikus és
exponenciélis fiiggvények kozott fennallé cos v = (e +e =) /2 kapcsolatot,
(141) az

Ex = 2t, cosky + 2ty cosky + 2,4y cos(ky + ky)
+ 2ty_y cos(ky — ky) (142)

alakra hozhaté. (142) pedig a t, = t, = t1 és a typy = ty—y = to
egyenldségek altal adott homogén és izotrép esetben, a cos(a+ [3) 4 cos(a —
B) = 2cos acos [ Osszefiiggés alkalmazdsdval,

By =2t (cos k. + cos ky) + 4ty cos ky cos ky (143)

szerint frhat6 at. Rogton felismerhetd, hogy a (143) diszperziéreldciébdl — a
trividlis t1 = to = 0 esettdl eltekintve — semmilyen mdédon nem tiintetheto el
a k-fliggés, azaz a t1 és to paraméterek altal definialt fazistérben sehol nem
létezik olyan tartomany, ahol a k, — k, sikkal parhuzamos energiafeliiletek,
vagyis lapos sdvok jonnének létre. Néhany konkrét példat szemléltet a 22.
abra, amely a (143) diszperziérelacié térbeli dbrézoldsa a ky, k, € [—m, 7]
intervallum &altal kijelolt els6 Brillouin-zéndban az a.) t; = 1.8, to = 0.9, a
b) t1 = 1.5, t9 = 0.75, a C.) t1 = 1, to = 0.5, illetve a d) t1 = 0.6, to =
0.3 értékekre rogzitett paraméterek esetében. A (143) altal meghatédrozott
nemkolcsonhatd savszerkezet vizsgdlatdnak tehat az a legfébb tanulsiga,
hogy az Fy energiafeliilet semmilyen koriilmények k6zott nem képezhet lapos
savot. Ez fizikailag azt jelenti, hogy a (135) ferromégneses alapédllapot nem
Mielke—Tasaki-tipusi, hiszen a spinpolarizalt allapot nem lapos sav altal
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valésul meg a rendszerben, hanem a 7.3. alfejezetben ismertetett médon,
az elektronok spinkorrelaciés mechanizmusanak eredményeképpen alakul ki.
Ezen spinkorrelacids effektus révén létrejové spinpolarizalt allapot a fer-
romagnesesség klasszikus értelemben vett valtozataihoz képest egy teljesen
ujfajta mechanizmust valésit meg, melyrodl elséként két korabbi tanulma-
nyomban [74,75] szamoltam be cikcakk, illetve karosszék tipusu hatszoges
polimerldncok vonatkozasaban.

a) b.)

22. dbra : A rendszer nemkdlcsonhaté sdvszerkezete a Hamilton-operdtor a.)
t1 = 1.8, t2 = 0.9, b) t1 = 1.5, to = 0.75, C.) t1 =1, t2 = 0.5, d) t1 = 0.6, t2 = 0.3
szerint rogzitett paraméterkészlete mellett.

A 7. fejezet eredményeinek rovid osszefoglalasa

A 7. fejezetben a PSZO médszer alkalmazdsival tanulményoztam a
nemmagneses fématomokbdl felépiilé rendszerek nanoskaldn tapasztalhato
ferroméagneses viselkedésének mélyebb mozgatérugéit. A vizsgdlt rendszert
egy kétdimenzios négyzetes rdaccsal rendelkezd nanostruktira adta, melynek
racspontjaiban nemmaéagneses fématomok foglalnak helyet. Periodikus ha-
tarfeltételek és az elektronok feliileti mozgasdnak figyelembevétele mellett
specidlis vortexes szerkezetili, ferromédgneses alapéallapotra bukkantam. A
”yortexes” — magyarul ”orvényes” — kifejezés ez esetben arra utal, hogy az
elektronok csak meghatarozott vortexvonalak mentén létezhetnek a rend-
szerben. A kapott alapallapot ferromédgneses mivoltat az elektronok spinin-
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dexel kozott 1étrejovo korrelacids hatdsok generaljak. A nemkolesénhato
savszerkezet vizsgdlatabdl az is kideriilt, hogy a diszperzidrelaciét nem al-
kothatja lapos sdv, tehat a kialakulé spinpolarizalt allapot nem produkalhat
Mielke—Tasaki-értelemben vett lapossav-ferromagnesességet. fgy a spinkor-
reldcids effektus révén el6allé spinpolarizalt allapot a ferromagnesesség klasz-
szikus értelemben vett véltozataihoz képest egy teljesen ujfajta mechaniz-
must képvisel. Szamitdsaim szerint az alapallapotban jelenlévé elektronok
szama aranyos a rendszer linedris méretével, aminek kévetkeztében az elekt-
ronok feliileti koncentréacidja forditott aranyban all a linearis rendszerméret-
tel. Ennélfogva a kapott ferromédgnesesség csak nanoskdldn relevans (ter-
modinamikai hatdresetben eltlinik), és a kis koncentracids részecskeszam-
tartomanyban érvényes. Osszességében véve tehat az eredmények a nem-
magneses fématomokbdl felépiilé nanoszemcsékben létrejove ferromagneses-
ségnek egy lehetséges — kvantummechanikai és matematikai alapokon nyugvé
— magyarazatat adhatjak. A 7. fejezetben kapott eredmények publikalt
forméban a [251] kézleményben érheték el.
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8. fejezet

A kétdimenziés méhsejtes szerkezettel
rendelkezo nanostruktura alapallapoti

eredményeinek bemutatasa

8.1. A rendszer Hamilton-operatora

A szénatomokbdl felépiild, méhsejtes szerkezetii kristalyracsok a grafén
tipusu rendszerek osztalyaba sorolhatoék, hiszen hexagondlis vazuk egy olyan
tombként képzelhetd el, amely egy grafénsik n = n, x n, szdmu szomszédos
hatszoget tartalmazo alakzatanak kimetszésével jon létre ugy, hogy n, (ny) a
kivigand6 idom x (y) irdnya mentén egyméshoz csatlakozd hatszogek szama.

a.)

oS e aegeos0egs
B8R
Batatatasqsics
) 0.0.6.0.0.03
Rieela et
Siecetiroegeged
FiRoadiitosceged
SRR
R
e oeterindelads
E2=2etezrraz0

b.)

23. 4&dbra : a.) Néhdny grafénsikbdl kimetszhet6 méhsejtes rendszer il-
lusztracidéja az n = 10 x 2 = 20, n = 2 x5 = 10, n = 6 x 4 = 24 &ltal adott
esetekben. b.) A grafénsikbdl kivaghaté legkisebb méretii, n, x n, szerkezetii

kétdimenzidés alakzat, melyet n, = ny =2 jellemez.

Az ily médon konstruédlhaté struktirak vizualizdlasat a 23.a dbra segiti, ahol
példaként harom elrendezést rajzoltam fel az n = 10x2 = 20, n = 2x5 = 10,
n = 6 x 4 = 24 esetek megvalasztdsaval. A fenti technikdval megsz-
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erkeszthet6 legkisebb méretii kétdimenzids, méhsejtes rendszert a 23.b abra
demonstralja, ahol megfigyelhetd, hogy n, = n, = 2 révén a racs négy
hatszogbdl épiil fel. A rendszer csomépontjai fekete és fehér kordkkel van-
nak megkiilonboztetve, ami azonban csupan azt hivatott érzékeltetni, hogy
a grafén tipusu struktira a fekete, illetve a fehér pontokbdl all6 €21, illetve
Q9 alrdcsok unidjaként is felfoghatd.

b.)

24. dbra : a.) A rendszer hatszbgeinek és csomdpontjainak szdmozisit be-
mutatd dbra. Az z,y iranyu periodikus hatarfeltételek kovetkeztében az (2
alriacs csomépontjai a v, az ()2 alrdcs csomépontjai pedig a —v irdnyok mentén
ciklikusan permutilva kovetik egymadst. b.) A periodikus hatdrfeltételek
eredményeként a rendszer altal kialakitott téruszfeliilet, ahol R a toroidalis,

mig r a poloidalis kérvonalat jeloli.

Az I-TV. jelzéssel ellatott hatszogek csomépontjainak szamozasa a 24.a abran
koévethetd nyomon. A csomépontok szamozasakor az 1. és a II1. hatszog felsd
négy csucsa altal meghatarozott trapézokat vettem alapul tgy, hogy az I.
trapéz 1,2, 3,4, illetve a III. trapéz 5, 6, 7, 8 csombpontjai negativ koriiljarasi
irdny szerint kovetik egymast. Ezen szamozasi rendszer azt eredményezi,
hogy az 1 alracs a paros, az )y alracs pedig a paratlan szamokkal megjelolt
csomépontokat foglalja magdba. Az x,y iranyu periodikus hatarfeltételek al-
kalmazasa folytan az €y alrdcs 2,4, 6, illetve az {29 alrdcs 1, 3,5 csomdpontjai
egybevagnak a II. és a IV. hatszog széleit alkoté csomoépontokkal, amit a
24.a dbra csomdponti szdmozédsa vildgosan tiikroz. Emellett az is megfigyel-
hetd, hogy az 2 alrdcs 2,4,6,8, illetve az )y alracs 1,3,5,7 csomdpontjai
specidlisan, a szaggatott vonallal kijelolt v, illetve —v irdnyok mentén cik-
likus permutdcié szerint kovetik egymast. Gyakorlatilag tehdt Gsszesen nyolc
csomépont alkotja a rendszert, melyek koziil hat csomépont (1,2,3,4,5,6) —
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a rendszer hatarszélén 1évé pozicidjuknal fogva — periodikus hatarfeltételek
hatdsdnak van aldvetve, igy a nyolcbdl csupan ketté (7 és 8) tekinthetd valodi
bels§ csomépontnak. Az x,y irdnyd periodikus hatérfeltételek kiszabdsa
tovabba azt idézi el6, hogy az x — y sikban kiteritett rendszerbol egy zart,
térbeli feliilet jon létre, amely egy téruszt feszit ki. A keletkez6 téruszt
a 24.b abra prezentalja, ahol a toroidalis korvonalat R, mig a poloidalis
korvonalat r jeloli. A térusz képzddése sordn az x tengely az r, az y tengely
pedig az R korvonalra simul ré, aminek kovetkeztében poloidélis irdnyban
ng, toroidalis iranyban pedig n, transzlatalt hatszog burkolja be periodiku-
san a torusz feliiletét.

A kiindulépontok rogzitése utan felirtam a rendszer Hamilton-operatorat,
amelyet (4) szerkezetét kovetve a

H = Z [t (61706270 + 61706470 + 61,06670 + 65706370 + 65706570 + ég,oé‘lvg
o

i A IR NI N NI N
03,00870 + c4,ac770 + 05700670 + 05,00870 + 06700770 + 0770087‘7)

S I At o4 1At o4 I At o4 1At o4

t[ 61700370 + tl 61706770 + tl 02,06470 + tl 02,06670 + tl 03,06770

TS 1At oA 1At A 1At oA /RPN BN

tr Cj;,aCG,o +tr 01,005,0 +tr 01,007,0 +tr Cj;,aCG,o +tr Cj;,ac&o

I AT A I AT A VAN BN I AT A VAEEPN BN
tr1 C5.5C10 T 111 Co 5 C8,0 T U111 €3 5C6,0 T U111 Co 5C8,0 + 1111 C3 5C50
el ero wthi el bro A th 6k Ggo+thy & éso+thy 6l @
111 €3,6C7,0 T U1 C5 6C70 T U1 C6,6C8,0 T UiV €1 5C3,0 T U1y €1 5C5,0
ARSI PSS ARSI PSR

Uy €, 5Cu0 + 1y Gy olso + U1y & oo + Uy €} 4050 + H.c]

U (R0, + fopiia | + Ny 1y | + fapivg ) + Ng 475,y + s 176,

A7 7| + g 47s, ) (144)

o+ 4+ o+ + o+

kifejezéssel definidltam. Ami (144) paramétereit illeti, ¢ elsészomszéd, mig
7ttt mésodszomszéd hoppingokat jelenitenek meg, az U csatoldsi
allandé pedig a racs Osszes csomoépontjan ugyazazt az értéket veszi fel. Ezek
mellett azonban nem tiintettem fel lokalis egyrészecske-potencialokat tartal-
mazé Y > ; €ili, alaki Osszegjarulékot. Ennek az a magyarazata, hogy a
tanulmanyozott méhsejtes rendszer kémiai Osszetételét tekintve teljesen ho-
mogén, hiszen minden csomoépontjat egy szénatom tolti be, és a periodikus
hatéarfeltételek miatt minden szénatom, ekvivalens médon, haromeldgazasu
csomépontban foglal helyet. fgy €; = € minden csoméponton azonos értékkel
vehet$ figyelembe, ami azt eredményezi, hogy a Hamilton-operdtorban a
Yoo 2?21 €N o = 2-8-€ konstans jelenik meg. Mivel azonban egy Hamilton-
operatorbeli dllandé nem befolydsolja a konkrét fizikai tartalmat, az egyré-
szecske-potencial tipusu tagok modellszinten vett kiiktatdasa helytalls. A
(144) Hamilton-operdtor paramétereit grafikusan a 25. dbra mutatja be. A
rajz vilagosan érzékelteti, hogy a rendszerben Gsszesen 12, megvastagitott
vonallal jelolt ¢, illetve 24, szaggatott vonallal jelolt ' hopping értelmezhetd,
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a bekarikazott csticspontok pedig a rendszert alkoté 8 csomoépontot emelik
ki, melyeken az U csatolasi dllandé definidlhaté. A csomépontok bekari-
kazasaval, illetve a hatszogek oldaléleinek megvastagitasaval biztosithato,
hogy minden U-, illetve t-jarulék csak egyszer szerepeljen, hiszen a be nem
karikdzott csomdpontok, illetve a meg nem vastagitott oldalélek figyelem-
bevétele a periodikus hatéarfeltételek alkalmazésa folytan duplikalt tagokat
generalna a Hamilton-operdtorban. A t’ hoppingok esetében a periodikus
hatarfeltételek nem idéznek elé kozvetlen atfedést, igy a szaggatott vona-
lak altal reprezentdlt elektronugrdsok mindegyike egyszeresen épiil be a
Hamilton-operatorba. Mivel azonban a t' ugrdsok végpontjai a rendszer
hatarszélein helyezkednek el, a Hamilton-operatorban megjelennek olyan
tagok, melyek azonos operatori indexekkel rendelkeznek, ezért a ¢’ hoppingok
I —1V rémai indexeinek feltiintetésével sziikségszerl egyértelmiisiteni, hogy
az adott masodszomszéd ugras melyik hatszogben torténik. A ¢, ¢t} .t}
jelolés tehat inkabb csak technikai jellegli megkiilonboztetés, mert egyébként
értékiiket tekintve minden mésodszomszéd ugrés ekvivalens, azaz t) = t}; =

trrr =ty =t

25. dbra : A (144) Hamilton-operdtor paramétereinek szemléltetése.

A (144) Hamilton-operator altal jellemzett méhsejtes rdcsban N = 4
elektront helyeztem el, és a rendszer egzakt alapallapotat a 4.3. alfejezetben
targyalt ATAM mddszer segitségével hatdroztam meg.

8.2. A teljes H Hilbert-tér konstrukcigja

A 4.3. alfejezetben rogzitett dtmutatdsoknak megfelelden, a teljes Hil-
bert-tér bazisvektorait a szingulett allapotot megvaldsité N = 4 elektron
lehetséges konfiguraciéi determindljdk. Négy elektron esetén, az adott el-
rendezésben el6fordulé dupldan betoltott csomépontok szama alapjan, harom
alapvet6 konfiguraciétipus kiillonboztetheté meg, melyek képi megjelenitéseit
a 26. abra szemlélteti.
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a.) b.) c.)

26. abra : A négy elektron altal potencidlisan létrehozhaté harom kon-
figurdciétipus (bazisvektortipus), melyekben a fekete korok dupla betoltéseket
reprezentdlnak, a szaggatott vonal antiparallel, a folytonos vonalak pedig pa-

rallel elektronparokat jelenitenek meg.

Az 4bra a.), b.), c.) rajzai egy-egy példat mutatnak be a harom lehetséges
konfiguraciotipusra vonatkozéan, melyekben rendre 2, 1,0 fekete pettyel je-
161t, duplan betoltott csombépont szerepel. A rajzok tovabbi grafikus elemeit
illeten, tetszéleges (j, k) csomépontokat Gsszekotd szaggatott vonal mindig
egy olyan antiparallel elektronpart definidl, melynek o (—o) spinvetiileti
elektronja a j, —o (o) spinvetiiletii elektronja pedig a k csoméponton jelenik
meg. Tetszéleges (i, 7), illetve (k,l) csomépontokat sszekapcesold folytonos
vonalak pedig minden esetben olyan parallel elektronparokat jelolnek, melyek
tagjai az (i,7) csomépontpart o (—o), mig a (k,l) csomépontpart —o (o)
spinvetiilettel foglaljak el. A 26. dbra bézisvektortipusai a kovetkez& mate-
matikai formuldkkal irhaték le: A 26.a konfiguraciét a

a(i,5)) = (el el _,) (el et _,)10) (145)

allapotvektor értelmezi, melyben |0) a vdkuuma&llapotot jeldli, és i # j
igaz. A (145) tipusu bazisvektorok felirdsakor az i < j feltétel kikotésével
konnyedén elkeriilhet6 egyazon allapotvektor kettézddése. A 26.b elren-
dez6dés a

. 1,4 . SO 4.
0853, 0) = 581001 o) [(E 08k -0) + (Ehoti )]0} (146)
kifejezéssel jellemezhetd, ahol az i # j, i # k és a j # k egyenlStlenségek
teljesiilése automatikusan biztositja a bazisvektorok egyszeres figyelembevé-
telét. Végil, a 26.c konstrukciot a

o Lorat st yat ot At (At AT
[Ye(d, 551, k) = /2 [(Cj,aci,a)(cl,—ack,—a) + (Cj,—aci,—a) (Cl,ack,a)] 10) (147)
bézisvektor definidlja oly médon, hogy i # j # k # [, és a duplex éllapot-
vektorok kizdrasa érdekében célszerii kiszabni a j > ¢, [ > k kondicidkat.
N =4, Ny = 8 esetén tehat a (145-147) formuldkkal leirt, ortonormélt
allapotvektorok Osszessége adja a teljes Hilbert-tér bazisvektorait, igy H di-
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menzidja a (145-147)-ben foglalt harom vektortipus jarulékainak Gsszegzése

‘ . 8 8 7 2 8 6
nyomén dimH = () + (7) - (3) - () + (5) - (2) = 784
8.3. A redukalt S Hilbert-tér konstrukcidja
A 4.3. alfejezet 1. 1épése szerint, az (M1-M2) észrevételek felhaszndlé-

sdval megszerkesztettem az S altér indulé |i;) = |1) bazisvektorat, melyet
matematikailag az

1) = 5 (1a(2,3)) + [a(6,7)) + [1a(8,5)) + [a(4,1))) (148)

DO | —

kifejezés hatdroz meg. (148) |¢,(i,7)) tagjainak szerkezetét a (145)-ben
rogzitett formula irja elé, és az (i, 7) csomépontok szamozdsa természetesen
tovabbra is a 24.a 4bra jeloléseit koveti. Az |1) bazisvektor felépitését
grafikusan a 3. Filiggelékben mellékelt F3.1 dbra els6 rajza demonstralja,
ahol megfigyelheté a négy ekvivalens pozicid, melyben a hatszogek = ten-
gellyel parhuzamos oldalélei mentén elhelyezked6 duplan betoltott csomé-
pontpar létezhet a racsban.

Kovetve a médszer 2. 1épését, a (148) indulf dllapotvektor birtokdban,
a (144) Hamilton-operstor alkalmazdsaval eléallitottam H|1) egyenletét,
amely a

HI1) = 2U1) 4 2t|8) + 2t[10) + 4¢'|17) + 4t'|18) + 4t'|22) (149)

alak altal adott tagokat produkélja. Lathatd, hogy a (149) egyenletben
|1) mellett 6t 1j, linedrisan fiiggetlen bézisvektor jelenik meg, amiket a
18),110), |17),|18),]22) jelolésekkel lattam el, és struktirdjuk az F3.1, il-
letve az F3.2 abrak megfelel6 rajzain kovetheté nyomon. Itt jegyzem meg,
hogy a H hatésa nyomdan ujonnan létrejovo bazisvektorok szamozasanak
kialakitasakor nem a vektorok megjelenési sorrendjét vettem figyelembe,
hanem — a kénnyebb atlathatdésag és a vildgos rendszerezés kedvéért — a (145-
147) altal adott strukturélis sorrend betartdsa mellett, az dllapotvektorokat
szerkezeti felépitésiik szerint soroltam be, amit az F3.1-F3.6 abrak 0sszessége
egyértelmiien tiikkroz. Az F3.1-F3.6 abrak bazisvektorait jellemz6 mate-
matikai kifejezések pedig a kovetkez6 instrukcidk szerint allapithaték meg:
i.) Egy adott vektor Gsszes jarulékat fel kell {rni a (145-147)-ben deklarélt
szabélyszeriiségek alapjan. ii.) Az ily médon kapott jarulékokat dssze kell
adni. iii.) Az allapotvektorok ortonormalt mivoltdnak biztositdsa végett az
Osszeget normalni kell.

Ezek utan, a médszer 3. 1épésében megfogalmazott feladatnak megfe-
leléen, kiszdmitottam a 2. 1épésben kapott 4j bazisvektorok H|8), H|10),
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H|17), H|18), H|22) egyenleteit, melyek a

HIS) = 2t|1) + 2t[4) + U|8) + 2t'[10) + 2¢/[14) + ¢[22) + ]25)
20 |27) + 2t'|28) — 2t|37) — 2t'|42) — 2t/|43) — 2t'|47)
t|52) — 2t|53) + t|57) — 2t'|65),

+ o+

H|10) 2t|1) + 2t|5) + 2t'|8) + U|[10) + 2¢'|15) + ¢]22) + ¢|25)
2t'|26) + 2t'|28) — 2t|38) + 2¢'|41) — 2¢'|44) + 2¢'|47)

t|52) + 2¢[54) + t[57) + 2t'|66),

+ o+

H17) 4t'(1) + 4t'|3) + U17) + 2t'|18) + 2t'|19) + 2t/|20)
2'|22) + t]26) + t|28) — 4t'|29) + 2¢'|32) + 2t/|34)

4¢'137) + t|41) + t]47) — 2t'|50) — 2t'|52),

+ +

H|18) 4t'(1) + 4¢'|2) + 2¢'|17) + U|18) + 2t'|19) + 2¢/|21)
2'|22) + t]27) + t|28) + 4¢'|30) + 2¢'|31) + 2t/|34)

4¢'138) — t42) — t]|47) + 2t'|51) — 2t'|52),

+ +

H|22) AV|1) + 4t'|7) 4 t[8) + t|10) + t|14) + ¢[15) + 2t/[17)
+ 2¢'|18) + 2¢'|20) + 2t/|21) + U|22) + 2¢'|31) + 2t/|32)
—  4t'|33) — t[43) — t|44) — 2t'|50) + 2t'|51) — t]65)

+ t]66) + 4t'|68) (150)

kifejezések forméjéban valésulnak meg. A (150)-ben tjonnan létrejoveé ba-
zisvektorok szerkezetét az F3.1-F3.6 dbrak megfelel grafikai prezentaljak.
Végiil, (150) 4j allapotaibdl kiindulva, H hatésa nyomén djabb és tjabb
egyenleteket generaltam, és a procedurat addig folytattam, amig az egyen-
letrendszer be nem zarult, azaz amig el nem érkeztem a vektorkészlet utolso,
li,) zéréeleméhez, melyet ez esetben |izg) = |70) definidl. Tehét a redukélt
Hilbert-tér dimenziéja dimS = 70.

Az 1., 2., 3. 1épések eredményeit egybevetve, a redukalt S Hilbert-
térben z = 70 linearisan fiiggetlen, ortonormélt allapotvektor alakul ki,
melyek S bazisat alkotjak, és a 70 béazisvektor Osszesitett egyenleteit a 4.
Fliggelék (F4) jelzésti tombjében adom meg. Az F3.1-F3.6 dbrdk rajzain
az (F4)-ben foglalt |1),|2),]3),...,|70) allapotvektorok mindegyike szerepel,
és még egyszer pontositom, hogy a bazisvektorok matematikai formuldit az
egyes vektorjarulékoknak a (145-147)-ben rogzitett szabélyszertiségek alap-
jan felirt, normalizalt Osszege hatdrozza meg, a rajzok csoméponti szdmoza-
sait illetéen pedig a 24.a dbra jelolései a mérvadok.

Az (F4) egyenletrendszerrel kapcsolatban érdemes felfigyelni arra, hogy
az |1) vektorbdl kiindulva, H sorozatos hatésai folytan az egyenletekben
megjelennek a |2) és a |3) dllapotvektorok is, melyek fajtajukat tekintve az
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|1) béazisvektor altal képviselt kategdridba sorolhatdk, hiszen az [1),]2),3)
allapotok mindegyike olyan elektronkonfiguraciot valdsit meg, melyben a
két dupldn betoltott csomopont kozotti tavolsdg a lehetd legkisebb, azaz
legnagyobb kolesonhatést képviseld elektronkonfigurdciénak tituldlhatdk (1.
F3.1 dbra). |1),]2),|3) egy osztalyba rendezése valéban nem alaptalan, mert
az (F4) egyenletrendszer teljes egészében reprodukalhaté azokban az esetek-
ben is, amikor a |2) vagy a |3) bézisvektort tekintjiikk az egyenletrendszer
kiindulépontjanak. Ez gyakorlatilag azt jelenti, hogy |1) helyett |2) vagy
|3) tolti be az indulé vektor szerepét, amelyre a (144) Hamilton-operatorral
hatva, majd H-t az Gjonnan keletkezd dllapotokra sorozatosan alkalmazva,
(F4) identikus moédon visszaadddik.

Az |1),]2),]3) bazisvektorokkal kapcsolatban még egy fontos észrevételt
szeretnék megemliteni. Ezen legnagyobb kélcsonhatést képviseld [1),1]2),(3)
allapotok jellemz6it érdekességképpen 6sszehasonlitottam egy korabbi tanul-
many [242] eredményeivel. A szerzok [242]-ben egy Ny = 16 csomépontbdl
feléptil6, N = 4 elektront tartalmazo négyzetes racsot tanulmanyoztak az
ATAM médszer alkalmazasaval, ahol dimH = 14400 és dimS = 85. A [242]-
beli legnagyobb kolcsonhatast képviselo konfigurdciék a duplan betoltott
csomépontpar adott csomépont koriili 90°-os elforgatasaval jonnek létre,
ami egybevag azzal a koriilménnyel, hogy a rendszer maga is 90°-os forgasi
szimmetriaval rendelkezik. Ennek kovetkeztében az Osszes legnagyobb kol-
csOnhatast képvisel6 konfiguracio egyetlen indulé allapotvektort képez. Az
altalam vizsgédlt méhsejtes rendszer esetében azonban mésfajta viselkedést
tapasztaltam. Az F3.1 dbran ugyanis megfigyelhetd, hogy az |1), |2), |3) vek-
torok egyes komponensei a duplan betoltott csomoépontpéar adott csomépont
koriili 120°-os elforgatdsa révén alakulnak ki (pl. a csomépontpér 2 szamu
csomépont kortili 120°-os elforgatésai az |1) vektor els6, a |2) vektor mésodik,
illetve a |3) vektor elsé rajzdt eredményezik). Maga a rendszer azonban
kicsi mérete miatt nem rendelkezik a méhsejtracsra elvart szimmetriatu-
lajdonsdgokkal, igy a 120°-os sikbeli forgatdssal szemben sem mutat in-
varianciat, ezért az |1),|2),|3) dllapotok szeparalt médon jelennek meg, és
nem adédhatnak 6ssze egyetlen indulé vektorban. Végeredményben tehat a
szimmetriatulajdonsagokbdl addodo kiilonbségek vezetnek ahhoz, hogy mig a
négyzetes rendszer esetében (dimH = 14400, dimS = 85) két nagysag-
rendnyi, addig az elemzett hatszdges prébatest esetében (dimH = 784,
dimS = 70) egy nagysdgrendnyi eltérés mutatkozik a teljes és a redukdlt
Hilbert-tér dimenzidja kozott.
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8.4. A rendszer alapallapota

A 4.3. alfejezetben jelzett (24) méatrix ez esetben az (F4) egyenletrendszer
egyiitthatéibdl épiil fel, ezért M az
M = M(t,t',U) (151)
formula szerint argumentélhatd, és (151) értelemszertien egy (70 x 70)-es
méretli kompoziciét alkot. A rendszer alapallapotdnak meghatdrozisahoz
fel kellett tdrnom a (151) madtrix spektrumat, amit a 4.3. alfejezetben
emlitett egzakt diagonalizécids eljarassal szamitottam ki, majd a kapott
spektrumbdl kikerestem a legkisebb sajatértékhez tartozd sajatvektort. Az
ily médon elééllitott alapallapoti megoldédsok ellendrzése céljabdl elvégeztem
a teljes Hilbert-térbeli (784 x 784)-es métrix egzakt diagonalizdciéjat is,
melynek eredményeit Osszehasonlitottam a redukalt Hilbert-térben kapott
spektrummal, és megéllapitottam, hogy a (784 x 784)-es métrix ugyanazt
az alapéllapotot reprodukalja, mint a (70 x 70)-es. Ennek tudatédban tehét
a rendszer alapdllapoti hullamfiiggvénye a

70
|¢g> = Z ;i)
i=1

Osszeggel adhaté meg, melyben az x; koefficiensek konkrét szamértékei az
egzakt diagonalizécié eredményeképpen éllnak elé, az |i), ¢ = 1,2,3, ..., 70,
bazisvektorokat pedig az F3.1-F3.6 abrdk osszesitik.

(152)

t'=0 | t'=0.1 | t"=05

U E,

0.0 | -8.000000000000 | -7.200000000000 | -8.000000000000
0.5 | -7.826052697604 | -7.029096523521 | -7.826554868506
L0 | -7.675901871093 | -6.886663391590 | -7.678117036240
1.5 | -7.545391958586 | -6.766883213589 | -7.550564402476
2.0 | -7.431230836069 | -6.665278322743 | -7.440430706187
2.5 | -7.330781976775 | -6.578374280956 | -7.344831780650
3.0 | -7.241912968838 | -6.503455227928 | -7.261386257598
3.5 | -7.162884307355 | -6.438383639055 | -7.188137025326
4.0 | -7.092266429238 | -6.381465768299 | -7.123478675601
4.5 | -7.028876746763 | -6.331350302916 | -7.066093843884
5.0 | -6.971731130272 | -6.286951600765 | -7.014899323332

1. T4blazat: E, alapallapoti energiaértékek U fiiggvényében ¢’ =0,

Az 1. Téblazatban a t’' = 0, ¢’ = 0.1, ¢ = 0.5 hoppingértékek kivélasz-
tasdval példaként feltiintettem néhany FE, alapéllapoti energiaértéket az U

t' = 0.1, illetve ¢’ = 0.5 esetén.




98 8. fejezet

csatolasi allando fuggvényében gy, hogy minden energia dimenziéju meny-
nyiség a t egység szerint van skaldzva. A tdblazatban szerepl6 adatok a re-
dukalt Hilbert-térben kapott legkisebb sajatértékeket jelenitik meg, melyek
tokéletes egyezést mutatnak a teljes Hilbert-térben ad6dé alapéllapoti ener-
giaértékekkel. Ez aldtdmasztja azt a tényt, hogy a redukalt Hilbert-tér
8.3. alfejezetben részletezett konstrukciéja helyes, ennélfogva az S altérben
kiszamitott legkisebb sajatértékek a hozzdjuk tartozé sajatvektorokkal egyiitt
valéban a rendszer alapallapotat definialjak.

8.5. § bazisvektorainak konstrukcidja

Ebben az alfejezetben szeretnék ravilagitani az F3.1-F3.6 abrdkon vazolt
|1) — |70) bézisvektorok konstrukciéjdnak sajatos ismérveire, melyek vol-
taképpen a tanulmanyozott rendszer kis méretének és a periodikus hatar-
feltételek alkalmazdsanak egyiittes kovetkezményeiként adédnak. A 8.1.
alfejezetben ugyanis mar utaltam arra, hogy a rendszer csomépontjainak
tobbsége a racs hatarszélein 1év6 pozicidkban helyezkedik el. Ennek kovet-
keztében igen erételjesen érvényesiilnek a periodikus hatarfeltételek hatéasai,
melyek dominans mivoltukbdl eredden sziikségszerii lenyomatot képeznek
az allapotvektorok szerkezeti felépitésében is. Ahogyan az F3.1-F3.6 dbrak
rajzain is nyomon kévetheto, a bazisvektorok maximaélisan kettd, négy vagy
nyolc grafikus komponenssel rendelkeznek, igy barmely |i), i = 1,2,3,...70,
vektor az

Mmazx

i) = Ni Y im) (153)

feliras szerint realizalhaté. (153)-ban az N; faktor az adott dllapot normalt-
sagat biztositja, m,q. értéke a grafikus komponensek szamatdél fiiggben 2, 4
vagy 8, az |in,) allapotok pedig az |i) vektort alkoté Cim, m = 1,..., Mmaaz,
konfiguraciékat prezentaljak, melyek matematikailag a (145-147)-ben adott
szabalyszeriiségek alapjan megkonstrudlt formuldkkal definidlhaték. Az egy-
értelmiiség kedvéért megjegyzem, hogy az F3.1-F3.6 abrak rajzain egy adott
i) vektor C;,, konfigurdciéi névekvé m index szerint kovetik egymdst. A
(153) |i) allapotok C;,, konfigurdcidinak egy egységes kép szerinti &tte-
kintéséhez a kovetkez6 szempontok figyelembevétele sziikséges: i.) Min-
den |i) allapot soraban az elsé konfiguracié, azaz C;; adottnak tekintett.
ii.) A sorban kovetkezd, tovabbi C;n,~1 konfiguraciék pedig C;1-bdl kiin-
dulva, elemi szimmetriatranszformaciok alkalmazasaval szarmaztathatok. A
szimmetriamiiveletek értelmezéséhez négy tengelyt vettem fel a hatszoges
racsban, melyeket a v = a, x,y1, y2 jelolésekkel lattam el, és irdnyitasukat a
27. &dbran tiintettem fel.
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Y
Y

27. abra : A rendszerben értelmezett a,z,y1,y2 tengelyek abrazoldsa.

A C; yn>1 konfiguraciok szerkesztéséhez két alapvetd szimmetriatranszforma-
ci6t vezettem be, melyeket a T'r(vy # x), illetve az R(7y # a) jelolés prezentél.
Tr(y # ) egy transzlaciét valdsit meg a v # = tengely mentén gy, hogy
az adott konfiguraciot tengelyiranyban eltolja b vektorral, melynek hossza
megegyezik a hatszogek masodszomszéd tévolsdgaval. R(y # a) pedig egy
rotaciét hoz létre oly mdédon, hogy az adott konfiguraciot 180°-os szoggel
elforgatja a v # a tengely koriil. A fenti konvencidk alkalmazasaval barmely
i), i =1,2,3,...,70, bazisvektor C; ,,,~1 konfiguraciéi a

Cio=Tr(y1)Cin, Ciz=Rwy1)Ci1, Cia=Tr(y1)Cigs,
Cis = [R(x)Tr(a)] Ci,1, Cig=Tr(y2)Cis,
Ci7z=R(y2) Cis, Cig=Tr(y2)Cix (154)

operaciok nyoman jonnek létre. Az mg,q, = 8 grafikus komponenst tartal-
mazo |i) vektorok esetében (154) C;,,>1 konfigurdciéi a hatszoges racs ef-
fektive kiilonb6z6 csomopontjaira pozicionalédnak. Ezzel szemben az my,qz
= 4, illetve az myq,; = 2 komponenssel rendelkezd |i) vektorok esetében
(154) bizonyos Cj m>1 jarulékai egybeviagnak, ezért a C; 9, ...,C; g altal adott
készlet multiplikdlt konfiguraciékat foglal magiba. Az F3.1-F3.6 dbrak
11),12),3), ..., |70) készletébdl példaként kivalasztottam néhény vektort, me-
lyek esetében a 28. dbran grafikusan is dbrazoltam a (154) transzformécidk
egymast kovetd lépéseit. Megfigyelhetd, hogy az adott |i) vektor C; ,, kon-
figuracidinak m indexe a rajzok f6lé van helyezve, a P = Tr, R transz-
formdciokat illetéen pedig — a képi redundancia elkeriilése végett — a C; y =
P(7) Cim = P™(7) jelolést alkalmaztam, amely mindig a P™(v) transz-
formacié altal elééllitott konfiguracié rajza alatt jelenik meg. A 28.a dbra
az Mpmer = 8 komponenst tartalmazé |8) és |31) vektorok szerkesztését
mutatja be, és vildgosan latszik, hogy nem fordulnak el¢ multiplikdlt kon-
figurdciok, azaz Cg,, és C31,m, m = 1,2,...,8, mindegyike egyszer jelenik
meg. A 28.b abrén az Mmy,., = 4 komponenssel rendelkez6 [1) és |7) vek-
torok konstrukcidja kévetheté nyomon, ahol jél lathato, hogy mind a négy
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konfiguraci6é kétszer szerepel, azaz Ci1 = Ci13, Ci2 = C14, C15 = Ci 7,
Ci6 = Ci8, illetve C71 = Cr4, Cr2 = Cr3, C75 = Cr8, Cr6 = Cr 7. Végil,
a 28.c dbra az Muae = 2 komponensbdl feléptils [29) és |70) vektorok
eléallitdsat példazza, ahol észrevehetd, hogy mindkét konfiguricié négyszer
fordul 616, azaz 62971 = 62973 = 62976 = 62978, 02972 = 62974 = 62975 = 029,7,
illetve C7071 = C7074 = C7075 = C7078, C7072 = C7073 = C7076 = C7077. A fen-
tebbi okfejtés tehdt vildgosan mutatja, hogy az F3.1-F3.6 abrak osszes |i)
vektora a (154)-ben felsorakoztatott transzformaciés lépések alkalmazdséval
generalhaté, azzal a kitétellel, hogy a megadott szimmetriatranszforméaciok
a négykomponensii vektorokat duplikalt, a kétkomponenstieket pedig kvad-
ruplikalt formaban produkaljak.

|8) vektor

BEbbEas

[RX)Tr(@)]
Triy) Riy) T Trly) Ry, Triy)
131> vektor

BhBBEany

[RO)TH()]
Try) Riy) Triyy) Trily) Ry Triy)

28.a

|1) vektor

BhbhaELny

[RO)Tr(@)]
Trly) Ry Triy) Trly) Ry, Triy)
|7> vektor

Bbbagag

[RO)TH(@)]
Trly) Ry Triyy) Trily) Ry, Triy)

28.b
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|29) vektor

Blhbara

[R(X)Tr(a)]
Trly) Riy) Triy)
|70> vektor

VARG

[RO)Tr()]
Try) Riy) Triy)

) Ry, Triy)

28.c

28. dbra : A nyolckomponensii |8) és |31), a négykomponensii |1) és |7), il-
letve a kétkomponensii |29) és |70) vektorok grafikus szerkesztése a (154)-ben

Osszegytlijtott transzformaécios 1épések alkalmazasdval.

8.6. Az alapallapot fizikai tulajdonsagai

A redukalt S Hilbert-térben meghatarozott (152) hullaimfiiggvény és a
hozza tartozé alapallapoti energia ismeretében szdmos alapéllapoti tulaj-
donsag elemezhetd. A vizsgdlataim soran elséként azt tanulmanyoztam,
hogy az alapallapoti energia hogyan fiigg a kolcsonhatds erdsségétol, azaz E,
hogyan valtozik U fliggvényében. Szakirodalmi adatok azt jegyzik, hogy a
Hubbard-tipusi modellek esetében, egydimenzids [252-254] és kétdimenzids
[255] rendszerekben egyardnt gyakran tapasztalhaté olyan karakterisztika,
mely szerint a szingulett alapallapoti energia véges tartomanyon névekvo U-
val folyamatosan novekszik. Emellett az is ismeretes, hogy integralhato egy-
dimenzids rendszerek Bethe Ansatz mdédszerrel szamolt alapéllapoti energia-
jaaz U — oo hatdresetben szaturdciét mutat [256], azonban ez a viselkedés a
rendszer ferromégneses mivoltaval kapcsoldik 6ssze [257]. Mindezek alapjan
tehat azt varhatndnk, hogy a tanulmanyozott méhsejtes szerkezetii, kétdi-
menziés rendszer esetében folyamatosan novekvé Ey(U) fiiggvény adédik,
anndl is inkabb, mert a legnagyobb kolcsonhatast képviseld részecskekonfi-
guracidk (nevezetesen az |1),|2),|3) vektorok) az alapéllapot részét képezik.
Ezzel szemben az egzakt diagonalizaciés eljarason alapulé szadmitasaim mas
jellegii grafikonokat produkéltak, ugyanis azt az eredményt kaptam, hogy
novekvo U mellett a négyrészecskés szingulett alapéllapoti energia telitésbe
fordul. Egy konkrét példat szemléltet a 29.a dbra, amely a '/t = 0.5 érték
bedllitasaval késziilt.
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29. dbra : Az E, alapdllapoti energia telitési gorbéje a kélcsonhatast jellemzd

U paraméter fiiggvényében a.) hatszoges, illetve b.) négyzetes rdcs esetén.

Tovabbi elemzéseim sordan az is vildgossa valt, hogy a bemutatott telitési
gbrbe nem kizarélag a grafén tipusi rendszerek specifikuma, hiszen a négyze-
tes racsok Ey(U) fiiggvénye is hasonlé tulajdonsagot mutat. A 29.b dbra egy
(4 x 4)-es kiterjedésii, N = 4 elektront tartalmaz6 négyzetes racs szingulett
alapallapoti energidjat jeleniti meg a kdlecsonhatas erésségének fliggvényében.
A 29.b grafikont a [242]-ben feltiintetett publikdcié adatainak felhasznédlasa-
val rajzoltam meg. A 29. dbra minden mennyiségét a t egység skaldzza, és
mindkét rajz esetében megfigyelhets, hogy a szaturicié az 1000-es 1éptékii
skdla viszonylatdban elég hamar, kb. az U = 40 értéknél jelenik meg.
Hangsilyozom, hogy a szakirodalom nemintegralhaté kétdimenziés rend-
szerek egzakt eredményeinek szintjén korabban nem szamolt be az E4(U)
fliggvények fentebb vazolt szaturacios jellegérol.

A 29. 4bran tapasztalt sajdtos karakterisztika okdn természetes médon
vetodik fel a kérdés, hogy vajon milyen fizikai okok &allhatnak a telitési
gorbe kialakuldsdnak hatterében. Hogy erre érdemi magyarazatot adhassak,
elkezdtem tanulményozni a (152) alapéllapoti hulldmfiiggvény z; koefficien-
seit a kolesonhatds erdsségének fiiggvényében. Mivel a Coulomb-taszitas az
egyediili interakcid, amely modellszinten értelmezve van a rendszerben, igy
értelemszertien azon bazisvektorok x; egytitthatéit kellett megvizsgalnom,
melyek a Hubbard-kolcsonhatas szempontjabdl relevansak, azaz tartalmaz-
nak legaldbb egy duplan betoltott csomoépontot, ahol az U csatolasi dllando
él. Az elemzések sordan azt tapasztaltam, hogy a dupla betoltést tartalmazo
bézisvektorok x; koefficienseinek abszolutérték-négyzetei erdteljes csokkenést
mutatnak, mikézben U ndvekszik. FEz fizikailag azt jelenti, hogy az x;-
hez tartozé |i) vektor eléforduldsi valdsziniisége U novelésével drasztiku-
san lecseng, ami egybevag azzal, hogy az alapallapoti energia telitésbe for-
dul. E,(U) szaturéciés jellegét ugyanis éppen az idézi el, hogy a rend-
szer, a Coulomb-taszitdst effektive hordozé elektronkonfiguraciok megje-
lenési valészintiségének rohamos hanyatldsa miatt, U novelése ellenére sem
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képes tovdbb novelni az alapéallapoti energidjat, ami végsé soron E4(U)
platdjanak kialakuldsdhoz vezet. A 30. abra példaként az — els6szomszéd
tavolsdgban poziciondlt két dupla betdltést tartalmazé — |1) bazisvektor
|z1|? el6fordulési valészintiségét illusztralja U fiiggvényében a t//t = —0.6
paraméterérték esetében, amikor is az alapallapot nemdegeneralt.

4.0
35 3.0 1
3.0 G i
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® 25 N g
o ~
— o
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~ x
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=
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0.5

O .

30. dbra : A hatszdges rdcs |1) béazisvektordnak elSforduldsi valdsziniisége
a kolcsonhatds er8sségének fiiggvényében t'/t = —0.6 esetén. Az alapallapot

nemdegeneralt.

Hasonl6 csokkenés mutatkozik a [242]-ben targyalt négyzetes réacs esetén
is, melynek néhany grafikonjit a 31. dbra jeleniti meg. Az dbra a.), b.), c.),
d.) rajzai rendre az [1),|2),|36),|66) vektorok eléfordulasi valészintiségeit
prezentaljak, melyeket a [242]-ben jelzett publikacié adatai és vektorjelolései
alapjan készitettem el. A négyzetes racs |1),|2),|36),|66) bazisvektorainak
szerkezetét illetGen, |1) két elsészomszéd tavolsdgban 16v6 duplan betoltott
csomoépontbdl épiil fel, |2)-ben egy dupla betoltés és két els6szomszéd ta-
volsagban elhelyezkedd szimpla betoltés szerepel a dupla betoltéstél mért
els6szomszéd pozicidéban, |36) két harmadszomszéd tdvolsagban 1évé dupla
betdltést tartalmaz, |66)-ot pedig egy dupla betoltés és két elsészomszéd
tavolsagban talalhaté szimpla betoltés alkotja a dupla betoltéstol szamitott
harmadszomszéd pozicioban. Az dbrdkon megfigyelhetd, hogy a hatszoges
rendszerhez hasonldan, a négyzetes racs esetén is igen erételjes az allapotok
valoszintiségének csokkenése, ami azt mutatja, hogy a két rendszer dupla
betoltést tartalmazéd bazisvektorai nemdegeneralt koriilmények kozott kva-
litative hasonldképpen viselkednek. A pontossig kedvéért megjegyzem, hogy
a 30-31. abrak mennyiségei ¢ egységekben értendok.
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31. 4dbra : A négyzetes riacs |1),]2),]36),|66) bazisvektorainak elSforduldsi
valésziniliségei a kolcsOnhatdas er6sségének fiiggvényében. Az alapallapot

nemdegeneralt.

A fentebbiek alapjan érzékelhet6, hogy nemdegeneralt alapédllapotban a
hatszoges és a négyzetes cellakbdl felépiilé rendszerek mindségileg hasonld
viselkedést produkalnak a kolcsonhatds effektusainak viszonylatdban. A
tovabbiakban azonban lényeges eltérések mutatkoznak a két rendszer kozott,
melyek a méhsejtes szerkezetben megjelend, |1g1) és |thg2) vektorok dltal
adott, kvéazidegeneralt alapallapotok kovetkezményeiként konyvelhetdk el.
A "kvézidegenerdlt” kifejezés arra utal, hogy a [1)4.1), illetve a [t1)42) vek-
torokhoz tartozé K1, illetve E, o alapdllapoti energidk a szdmitdsok nu-
merikus hibahatardn belil kb. 12 tizedesjegyre kiterjed6 egyezést mutat-
nak, tehat az alapallapot nem szigorian degeneralt. A kvazidegenerdcié a
fazistérnek egy meglehetGsen széles tartomanyara kiterjed, ami nem meglepd,
hiszen a méhsejtes szerkezetli rendszerekre vonatkozdéan korabbi tanulma-
nyokban is fellelheté hasonlé informdcié [258-260]. A kvazidegeneralt és
ortonormalt [1g.1), |g2) vektorok altal adott alapéllapot esetében a 32.
dbra vézolja néhany |z;)? koefficiens grafikonjdt, melyek — a nemdegeneralt
szitudciéhoz hasonléan — erdteljes lecsengést mutatnak, azonban a csokkeno
tendencidra ezittal egyfajta oszcillacié (reszketés) is szuperponélédik. Az
a.), b.), c.), d.) rajzok rendre az E,;; energiaju |14 1) allapot |1), |4),(8), |14)
bazisvektorainak el6forduldsi valdszinliségeit dbrazoljak U fiiggvényében a
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t'/t = 0.5 paraméterérték megvalasztdsaval. Az |1),]4),8),|14) bézisvek-
torok struktiurajara vonatkozéan megemlitem, hogy |1), illetve [4) két els6-
szomszéd, illetve masodszomszéd tavolsagban 1évé duplan betoltott csomé-
pontbdl épiil fel, |8), illetve |14) pedig egy dupla és két szimpla betoltést
tartalmaz a dupla betoltéstol mért elsé-, illetve masodszomszéd pozicidban.
Ahogyan az a 32. abréan is megfigyelhetd, a reszketés |1, 1) minden bazis-
vektora esetében kvalitative hasonld képet mutat, és a fliggvénynek minden
esetben hatdrozott maximuma van, mely az |1) vektorndl az U = 2, a |4)
vektornal az U = 1.5, a [8) vektorndl az U = 0, a |14) vektornal pedig az
U = 8.5 érték altal megadott pontban realizdlédik. Természetesen az abra
mennyiségeit ezuttal is a t egység skdlazza.
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32. 4dbra : A hatszoges rdcs |1),]4),]8),|14) bazisvektorainak elSforduldsi
valésziniliségei a kolcs6nhatds er8sségének fiiggvényében '/t = 0.5 esetén. Az

alapallapot kvazidegeneralt.

Megjegyzem, hogy a fentebb bemutatott reszketés a t' = 0 esetben is
megmarad, amit az |1) bazisvektor koefficiensének példajan keresztiil a 33.
abraval tamasztok ala. Lathat6, hogy a grafikon kvalitative ez esetben is a
32. abra rajzaihoz hasonld karakterisztikaval rendelkezik, a fiiggvény maxi-
muma pedig az U = 0.5 pontban talalhaté. Mint mindig, az dbra mennyi-
ségei most is t egységekre vonatkoznak.
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33. 4abra : A hatszioges rdcs |1) béazisvektoranak elSfordulasi valdsziniisége
a kolcsonhatds erdsségének fiiggvényében t'/t = 0 esetén. Az alapéllapot

kvazidegeneralt.

A reszketés jelensége hagyomanyos értelemben véve a relativisztikus Di-
rac-elektron poziciéjanak id6fiiggésében megfigyelhet6 oszcillacidhoz kapcso-
lodik, ami a szakirodalomban Erwin Schrédinger nyoméan az un. Zitterbe-
wegung (magyarul reszketémozgds) elnevezés szerint ismert [261,262]. A
jelenség lényege abban all, hogy a vdkuumban mozgé szabad, relativisztikus
Dirac-elektron hullamcsomagjat alkoté pozitiv és negativ energidji dllapotok
interferencidja fluktuaciét idéz el6 az elektron pozicidjaban, ami voltaképpen
egy iddbeli oszcillaciot generdl. Az oszcillacié azonban nemcsak az elekt-
ron poziciéjaban nyilvanul meg, hiszen a reszketés a sebességben, a palya-
perdiiletben és a spinben is megmutatkozik. A Zitterbewegung — minden
vonatkozasaval egytitt — régdta kozkedvelt targya a szakirodalmi cikkeknek,
mégis jobbara a 2000-es években valt igazdn népszerii téméava. A tuddsok
igen intenziv és kiterjedt vizsgalatokat folytattak ezen a teriileten, létrehozva
ezzel egy rendkivil szerteagazo és sokszinl szovevényt, melynek szalai a
Zitterbewegung jelensége koré fonddnak. Segitve az eddigi szakirodalmi
tanulmanyok attekintését, a kovetkez6 szakaszban réviden felsorakoztatom
azokat a strukturidkat és a figyelembe vett fizikai koriilményeket, melyek a
Zitterbewegung kialakuldsa szempontjabdl relevansak lehetnek. A reszketés
tanulményozasanak egyik legtermészetesebb és legkézenfekvébb mdédja a
Dirac-egyenlet megoldésabdl szarmazé eredmények vizsgalata. Szdmos érte-
kezés foglalkozott a Dirac-egyenlet probléméjéval, melyek szabad [263,264],
kezdetben lokalizalt [265], lokalizdlt [266,267], illetve elektromégneses po-
tencidlok hatédsa alatt 1évé [268] Dirac-részecskék oszcilldcidjat targyaltak.
Emellett az is ismert, hogy reszketés nem kizarélag relativisztikus koriilmé-
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nyek kozott johet 1étre, hiszen a Zitterbewegung nemrelativisztikus analégja
is megfigyelhet6 példaul kétsavos rendszerekben [269,270] vagy egydimenziés
periodikus lancokban [271,272]. Igen nagyszdmu publikacié sziiletett a kon-
denzalt anyagok fizikdjanak témakorében, melyek f6ként félvezetOkben [273-
286], egyrétegli [287-300] és kétrétegli [287-289,299] grafénban, szén na-
nocsovekben [289,301], illetve szupravezetokben [287,302] 1év§ elektronok
reszketését irtdk le. Szilardtestekben ramutattak a periodikus potencidl és
a Zitterbewegung kozvetlen kapcsolatara [281,303], és félvezetOk esetében
gyakran a Rashba-tipusi [275,276,278-280,282-286], illetve a Dresselhaus-
féle [275,276,278,279] spin-orbit kolesonhatds viszonylatdban is elemezték
a reszketési effektust. A vizsgalatok soran sok esetben kiilsé elektromos
[276,278,290,291,300,304] és mégneses [283,285,293,294,296-300,304,305] te-
rek hatdsat is figyelembe vették, melyek lenyomatot képeznek a Zitterbe-
wegung karakterisztikdjaban. Ezenkiviil a grafén esetében azt is tesztelték,
hogy a szennyezok jelenléte hogyan befolyasolja a reszketést, és arra a ko-
vetkeztetésre jutottak, hogy az oszcillacié tuléli a szennyezések altal oko-
zott perturbaciét [296]. Erdekességképpen emlitést teszek arrdl is, hogy
néhany tanulmany az elektron reszketését egyértelml kapcsolatba hozta
a spin-Hall-effektussal [276,278], illetve a Berry-fazissal [291,306,307], egy
értekezésben pedig beszamoltak az elektron elektromdagneses terének osz-
cillaciéjardl is, melynek frekvencidja megegyezik az elektron Zitterbewe-
gungjanak rezgésszamaval, és egy periédusra vett idobeli atlaga visszaadja
az elektron klasszikus Coulomb-terét [308]. Az eredmények arra is ravila-
gitottak, hogy félvezetokben az elektronok mellett a lyukak is képesek osz-
cillaciét produkalni [274,279,282], s6t az utébbi években olyan kézleményeket
is publikéltak, melyekben csapdazott ionok [309,310], hideg [311,312], il-
letve ultrahideg [313,314] atomok reszketését mutattdk be. Mindemellett
olyan eredmények is napvilagot lattak, melyek szerint a Zitterbewegung
klasszikus hullamterjedési jelenségekben is megfigyelhetd, példaul periodikus
rendszerekben haladé akusztikai [315,316] vagy optikai [317-321] hulldmok
esetében. Az altalanos elméleti lefrdsokon [307,322] tilmenden szamos javas-
lat sziiletett a Zitterbewegung kisérleti megfigyelésére [267,275,290,298,299,
306] is.

Ahogyan az a 32-33. &brdkon is lathatd, az altalam tanulményozott
méhsejtes szerkezetil rendszerben az egyes elektronallapotok el6fordulasi
valoszintiségének oszcillacidja nem idobeli folyamatként jelenik meg, hanem
a Hubbard-kolecsonhatds erdssének fiiggvényében rajzolédik ki. Ez az ered-
mény ujszerl jelentéstartalommal ruhazza fel a reszketés jelenségét, amely
mindenképpen hozzajarul a Zitterbewegung palettajanak szinesitéséhez, hi-
szen az el6z6 bekezdésben sorra vett, eddig megjelent kozlemények az adott
objektum (elektron, lyuk, atom, ion, klasszikus hulldm) pozicijanak, se-
bességének vagy spinjének idébeli vagy térbeli oszcillaciéjat targyaltak. A
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32-33. abrakon figyelemmel kisérhet6 a reszketés tranziens jellege is, ugyanis
a feltiintetett elofordulasi valdszintiségek az U — oo hataresetben gyakor-
latilag nullava valnak, vagyis teljes mértékben lecsengenek. Mint ismeretes,
a Zitterbewegung jelenségét minden esetben az adott koriilmények kozott
érvényes interferencia idézi el§. Ezzel 6sszhangban, a méhsejtes szerkezetii
rendszer esetében a reszketés a kvazidegeneralt alapallapotot megval6sito
[10g.1) és [1)4,2) hullamvektorok interferencidjanak eredményeképpen jon létre.
Ezen éllitas ellenérzése céljabol kiszamitottam a kvézidegenerdlt |1y ), n =
1,2, alapallapot |7) bazisvektordanak z;,, n = 1,2, koefficienseibél képzett
abszolitérték-négyzetek >, _; , |2; 5| Osszegét, melyet U fiiggvényében &b-
razolva, folytonosan lecsengé gorbét kaptam, azaz a reszketés eltiinik. Egy
konkrét példat illusztrél a 34. &bra, melyen az |1) bézisvektorhoz tartozd
Zn=1,2 |x17n|2 Osszeg folytonos lefutasa jelenik meg a kolcsonhatas erdssének
fiiggvényében a t'/t = 0.5 paraméterérték mellett. Az dbra minden mennyi-
sége t egységben értendd. Az eredményeim tehdt azt mutatjak, hogy kva-
zidegenerdlt alapdllapot adott |i) bazisvektora esetén |z;,|? (n rogzitett) U
fiiggvényében reszketve cseng le, a > o |7;,|? Osszeg azonban oszcillacié
nélkil fogyatkozik (1. 32.a és 34. ébrék).7
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34. 4dbra : A hatszdges racs |l) bazisvektordhoz tartozé >, _,,|r1.|°
valésziniiség a kolcsonhatds erdsségének fiiggvényében t'/t = 0.5 esetén. Az

alapallapot kvazidegeneralt.

Az alfejezetben prezentalt eredmények egyértelmiien ravilagitanak a hat-
szOges és a négyzetes racsok fizikai tulajdonsdgainak kiilonbségeire, hiszen
lathatjuk, hogy a kolcsonhatéds erésségének kismértékii vagy akar infinite-
zimalis valtoztatasara a hatszoges struktira sokkal érzékenyebben reagdl,
ezért a rendszer kolcsonhatds altal befolydsolt sokrészecskés viselkedése alap-
veto eltérést mutathat a négyzetes récs tulajdonsiagaihoz viszonyitva.
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A 8. fejezet eredményeinek rovid osszefoglalasa

A 8. fejezetben az ATAM moddszer felhasznalasaval, periodikus hatér-
feltételek megvaldsitasa mellett, meghataroztam egy kétdimenzios méhsejtes
szerkezettel rendelkezd nanostruktira alapallapotat. A négy hatszoghbdl fel-
épiilo és oOsszesen nyolc kiilonboz6 csomépontot tartalmazéd racsban négy
elektront helyeztem el. Ebben az esetben a szingulett allapotokat képezo
bézisvektorok egy dimH = 784 dimenziés Hilbert-teret dllitanak el6. Az
ATAM modszer eléirdsai szerint megalkottam egy dimS = 70 dimenziés re-
dukalt Hilbert-teret, aminek koszonhetGen egy nagysigrendnyi ”nyereség”
koényvelhetd el dimH és dimS viszonylatdban. A rendszer alapallapotat
egzakt diagonalizaciés technikaval hataroztam meg, és eredményeim helyes-
ségét az bizonyitja, hogy az S és H terekben elvégzett szamitasok egyezo
megoldasokra vezettek. A reduk&lt Hilbert-térben analizéltam a rendszer
alapéllapoti tulajdonsdgait. Els6ként azt vizsgaltam meg, hogy az E, alap-
allapoti energia hogyan viselkedik a Hubbard-kolesonhatas U csatolasi dllan-
doéjénak fiiggvényében, és megallapitottam, hogy az E4(U) gorbe telitési jel-
leget mutat. Erdekességképpen egy négy elektront tartalmazoé négyzetes racs
esetében is megrajzoltam az E,(U) fiiggvényt, melynek elkészitéséhez egy
kordbbi publikécié adatait hasznaltam fel. Az E4(U) gorbe ezen négyzetes
racs esetében is telitésbe fordul, ami azt jelzi, hogy a kapott szaturaciés
viselkedés nem rendszerspecifikum. Ugyanakkor mégis figyelemreméltd, mert
nemintegralhaté kétdimenzids rendszerek egzakt eredményeinek szintjén a
szakirodalom koradbban nem szamolt be hasonl6é karakterisztikarol. Ezek
utan természetes modon vetédott fel a kérdés, hogy vajon milyen fizikai okok
allhatnak a telités kialakuldasanak hatterében. Hogy erre érdemi magyara-
zatot adhassak, tanulmanyoztam az alapallapoti hullamfiiggvény redukélt
Hilbert-térbeli bazisvektorainak el6fordulasi valészintiségét a kolcsonhatds
er0sségének fliggvényében. Ennek soran olyan bazisvektorokat kellett meg-
vizsgdlnom, melyek legalabb egy dupla betoltést tartalmaznak, hiszen a
Hubbard-kolcsonhatas csak a duplan betoltott csomoépontokon érvényestil
a rendszerben. Azt tapasztaltam, hogy a tanulményozott méhsejtes és
az emlitett négyzetes racs esetében az abrazolt valészintiségek mindegyike
erGteljes folytonos lecsengést produkal, ami egybevag azzal, hogy az alap-
allapoti energia telitésbe fordul. Ey(U) szaturdciés jellegét ugyanis éppen
az idézi eld, hogy a rendszer, a bazisvektorok valészinliségének rohamos ha-
nyatlasa miatt, novekvo U ellenére sem képes tovabb novelni az alapéllapoti
energidjat. A méhsejtes rendszerben azonban, kvazidegeneralt alapéllapotok
esetén, a bazisvektorok valdszinliségének csokkend gorbéjére egyfajta osz-
cillicié (reszketés) is szuperpondlddik, azaz megfigyelhetd a Zitterbewegung
jelensége. A “kvéazidegenerdlt” kifejezés arra utal, hogy az allapotokhoz
tartozo energidk kb. 12 tizedesjegyre kiterjed6 egyezést mutatnak, tehat
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az alapallapot nem szigoruan degeneralt. A Zitterbewegung hagyoményos
értelemben véve a relativisztikus Dirac-elektron pozicidjanak idobeli osz-
cillaciéjat jelenti, amely a Dirac-elektron hullaimcsomagjat alkoté pozitiv és
negativ energidju allapotok interferenciajanak eredményeképpen jon létre.
A Zitterbewegung azonban szdmos esetben megfigyelheté nemrelativisztikus
kortlmények kozott is, példaul félvezetdbeli elektronok és lyukak, csapdazott
ionok, hideg atomok, vagy éppen klasszikus hullamok idobeli reszketéseként.
Hangstulyozom, hogy a tanulméanyozott méhsejtes rendszerben tapasztalt
reszketés nem idobeli folyamatként jelenik meg, hanem a Hubbard-kolcson-
hatds erdsségének fliggvényében rajzolddik ki. Ez mindenképpen jszerii je-
lentéstartalommal ruhézza fel a Zitterbewegung jelenségét, amit ez esetben
a kvazidegeneralt allapotok interferencidjaként interpretdlok. A 8. fejezet
eredményeinek folydiratcikk-forméatuma a [244] hivatkozasban talalhaté meg.
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9. fejezet

Osszefoglalé

Doktori disszertaciomban sokrészecskés, erésen kolcsonhatéd, kvantum-
mechanikailag viselkedd, nemintegralhaté, periodikus rendszerek alapélla-
poti tulajdonséigait tanulmanyoztam a Hubbard-modell keretében, egzakt
modszerek felhasznédlasdval. Vizsgdlataim targyat az 1. fejezetben vazolt
kvazi-egydimenzids polifenilén tipusu lancok, valamint kétdimenzids négy-
zetes, illetve méhsejtes szerkezettel rendelkezd nanostrukturak képezték.
A rendszerek alapéllapotainak meghatdrozasdhoz a 4. fejezetben bemuta-
tott Pozitiv Szemidefinit Operdtorok médszerét (PSZO mddszer), illetve az
Alapdllapotot Tartalmazé Altér Meghatdrozdsan alapulé médszert (ATAM
modszer) alkalmaztam. Mindkét eljarassal egzaktul, azaz kozelitések nélkiil
produkalhaté a rendszer alapallapoti hullamfiiggvénye a jarulékos alapélla-
poti energiaval egytitt.

Az 5. fejezetben a PSZO mddszer segitségével meghataroztam az N,
szamu cellabdl felépiilé kvazi-egydimenzids polifenilén struktirak egzakt alap-
allapotait. Periodikus hatérfeltételek alkalmazasa mellett arra az eredményre
jutottam, hogy kiilsé magneses tér hianyaban az alapéllapot a teljes N <
N, elektronszam-tartomanyon paramégneses és lokalizalt. A lanc sikjara
merdleges magneses tér hatdsa alatt azonban az N < N, intervallumban
az elektronok lokalizaciés hossza megnovekszik a magneses tér hidnyaban
létrejovo lokalizaciés hosszhoz képest. Ez végsé soron ahhoz vezet, hogy
az N = N, hatéresetben a rendszer telitett ferromédgnesként viselkedik.
Ezek alapjan azt a kovetkeztetést vontam le, hogy a kiils6 méagneses tér
ki- /bekapcsoldsival véltoztathaté az elektronok lokalizaciés hossza, és N =
N, esetén a rendszer paramagneses alapallapotabdl atbillentheto egy fer-
romagneses alapallapotba. Ez a viselkedés rendkiviil kiilonleges, hiszen a
jelzett ferromagnesesség egy olyan szerves rendszerben idézhet6 el6, melynek
atomjai nem rendelkeznek eredé mégneses momentummal. A nemkdlcson-
hato sdvszerkezetet érinté vizsgalataim szerint a létrejovo paramagneses és
ferromégneses alapallapotok a kis koncentracids részecskeszam-tartomanyon
érvényesek. Elemzéseim soran arra is ramutattam, hogy mégneses térben
a savszerkezet Osszes savja lapossa valik, ez az effektus azonban kizardlag
kvantalt indukcidji magneses tér esetén jon létre. Az N = N, szamu elekt-
ron pedig éppen félig tolti fel a savszerkezet legalsé lapos sdvjat, ami azt
jelenti, hogy a kapott ferromdgnesesség in. Mielke—Tasaki-féle lapossév-
ferromagnesesség forméajaban valésul meg. A fentebbiekkel Gsszhangban
azonban a Mielke—Tasaki-féle lapossdv-ferromédgnesesség ez esetben csak kvan-
talt magneses térben alakulhat ki, ami meglehetosen ritka jelenségnek szamit.
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Az 5. fejezetben bemutatott eredményeimet a [246] publikédcié tartalmazza.

A 6. fejezetben megnoveltem a polifenilén tipusu lancok fazisterének
méretét. A kapott paramégneses és lokalizalt alapallapot ugyanis a fazistér-
nek csak egy keskeny, linearis tartomanyan volt érvényes, ezért sziikségesnek
tartottam megvizsgalni azt, hogy ez a tartomany kiterjesztheto-e egy na-
gyobb doménre. Ennek érdekében kibovitettem a rendszer indulé Hamilton-
operatoranak paraméterhalmazat, ami dltal a fentebb emlitett linedris sdvot
sikeriilt kiszélesitenem egy specidlis alaku térfogati zonara. Ezzel igazoltam,
hogy a paramagneses és lokalizalt alapallapot valdjaban a fazistérnek egy
nagyobb méretli tartomanyan él. Ez esetben is tanulményoztam a rend-
szer nemkolcsonhaté savszerkezetét, és megallapitottam, hogy az indulé
Hamilton-operator paraméterkészletének bévitése nem médositja a savszer-
kezet lényegi strukturdjat. A 6. fejezetben foglalt eredményeim alapjat a
[247] kozlemény képezi.

A 7. fejezetben a PSZO médszer alkalmazdsdval tanulmanyoztam a
nemmagneses fématomokbdl felépiilé rendszerek nanoskaldn tapasztalhato
ferromégneses viselkedésének mélyebb mozgatorugdit. A vizsgélt rendszert
egy kétdimenzios négyzetes rdccsal rendelkezd nanostruktira adta, melynek
racspontjaiban nemmaégneses fématomok foglalnak helyet. Periodikus ha-
tarfeltételek és az elektronok feliileti mozgasanak figyelembevétele mellett
specidlis vortexes szerkezetii, ferromégneses alapéllapotra bukkantam. A
”vyortexes” — magyarul ”orvényes” — kifejezés ez esetben arra utal, hogy az
elektronok csak meghatarozott vortexvonalak mentén létezhetnek a rend-
szerben. A kapott alapallapot ferromédgneses mivoltdt az elektronok spinin-
dexel kozott 1étrejovo korrelacidés hatdsok generaljak. A nemkolcsénhato
savszerkezet vizsgalatabol az is kideriilt, hogy a diszperziérelaciéot nem al-
kothatja lapos sév, tehét a kialakulé spinpolarizalt allapot nem produkalhat
Mielke—Tasaki-értelemben vett lapossav-ferromagnesességet. fgy a spinkor-
reldcids effektus révén el6allé spinpolarizalt allapot a ferromagnesesség klasz-
szikus értelemben vett véltozataihoz képest egy teljesen ujfajta mechaniz-
must képvisel. Szamitdsaim szerint az alapallapotban jelenlévo elektronok
szama aranyos a rendszer linearis méretével, aminek kovetkeztében az elekt-
ronok feliileti koncentracidja forditott aranyban all a linearis rendszerméret-
tel. Ennélfogva a kapott ferromégnesesség csak nanoskdldn relevéns (ter-
modinamikai hatdresetben eltlinik), és a kis koncentracids részecskeszam-
tartomanyban érvényes. Osszességében véve tehét az eredmények a nem-
magneses fématomokbdl felépiilé6 nanoszemcsékben létrejove ferromagneses-
ségnek egy lehetséges — kvantummechanikai és matematikai alapokon nyugvé
— magyarazatat adhatjdk. A 7. fejezetben kapott eredmények publikalt
formaban a [251] kozleményben érhetdk el.

A 8. fejezetben az ATAM mddszer felhasznaldsaval, periodikus hatér-
feltételek megvaldsitasa mellett, meghataroztam egy kétdimenzios méhsejtes
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szerkezettel rendelkezd nanostruktira alapallapotat. A négy hatszogbdl fel-
épil6 és Osszesen nyolc kiilonb6zé csomépontot tartalmazd racsban négy
elektront helyeztem el. Ebben az esetben a szingulett allapotokat képezo
bézisvektorok egy dimH = 784 dimenzids Hilbert-teret allitanak el6. Az
ATAM modszer eldirasai szerint megalkottam egy dimS = 70 dimenzids re-
dukalt Hilbert-teret, aminek koszonhetéen egy nagysigrendnyi ”nyereség”
konyvelheto el dimH és dimS viszonylatdban. A rendszer alapallapotat
egzakt diagonalizaciés technikaval hataroztam meg, és eredményeim helyes-
ségét az bizonyitja, hogy az S és H terekben elvégzett szamitdsok egyezo
megoldasokra vezettek. A redukalt Hilbert-térben analizaltam a rendszer
alapallapoti tulajdonsdgait. Elséként azt vizsgaltam meg, hogy az F, alap-
allapoti energia hogyan viselkedik a Hubbard-kolcsonhatéds U csatolési &llan-
déjanak fiiggvényében, és megéllapitottam, hogy az E,(U) gorbe telitési jel-
leget mutat. Erdekességképpen egy négy elektront tartalmazo négyzetes racs
esetében is megrajzoltam az F4(U) fiiggvényt, melynek elkészitéséhez egy
kordbbi publikdcié adatait hasznaltam fel. Az E4(U) gorbe ezen négyzetes
racs esetében is telitésbe fordul, ami azt jelzi, hogy a kapott szaturacios
viselkedés nem rendszerspecifikum. Ugyanakkor mégis figyelemreméltd, mert
nemintegralhaté kétdimenzids rendszerek egzakt eredményeinek szintjén a
szakirodalom korabban nem szamolt be hasonld karakterisztikardl. Ezek
utan természetes modon vetodott fel a kérdés, hogy vajon milyen fizikai okok
allhatnak a telités kialakulasanak héatterében. Hogy erre érdemi magyara-
zatot adhassak, tanulményoztam az alapallapoti hullimfiiggvény redukédlt
Hilbert-térbeli béazisvektorainak el6fordulasi valdszinliségét a kolcsénhatas
erGsségének fiiggvényében. Ennek sordn olyan bazisvektorokat kellett meg-
vizsgdlnom, melyek legalabb egy dupla betoltést tartalmaznak, hiszen a
Hubbard-kolcsonhatas csak a duplan betoltétt csomoépontokon érvényesiil
a rendszerben. Azt tapasztaltam, hogy a tanulményozott méhsejtes és
az emlitett négyzetes racs esetében az abrazolt valésziniiségek mindegyike
erOteljes folytonos lecsengést produkal, ami egybevig azzal, hogy az alap-
allapoti energia telitésbe fordul. E4(U) szaturdciés jellegét ugyanis éppen
az idézi el6, hogy a rendszer, a bazisvektorok valdszinliségének rohamos ha-
nyatldsa miatt, névekvé U ellenére sem képes tovabb ndvelni az alapallapoti
energidjat. A méhsejtes rendszerben azonban, kvazidegeneralt alapéallapotok
esetén, a bazisvektorok valdsziniiségének csokkend gorbéjére egyfajta osz-
cillaci6 (reszketés) is szuperponélédik, azaz megfigyelhet6 a Zitterbewegung
jelensége. A "kvéazidegenerdlt” kifejezés arra utal, hogy az allapotokhoz
tartozo energidk kb. 12 tizedesjegyre kiterjedO egyezést mutatnak, tehat
az alapallapot nem szigoruan degeneralt. A Zitterbewegung hagyoményos
értelemben véve a relativisztikus Dirac-elektron poziciéjanak idébeli osz-
cillaciéjat jelenti, amely a Dirac-elektron hulldmcsomagjat alkoté pozitiv és
negativ energigju allapotok interferenciajanak eredményeképpen jon létre.



114 9. fejezet

A Zitterbewegung azonban szdmos esetben megfigyelhetd nemrelativisztikus
koriilmények kozott is, példaul félvezetébeli elektronok és lyukak, csapdazott
ionok, hideg atomok, vagy éppen klasszikus hullamok idobeli reszketéseként.
Hangstulyozom, hogy a tanulméanyozott méhsejtes rendszerben tapasztalt
reszketés nem idobeli folyamatként jelenik meg, hanem a Hubbard-kolcson-
hatds erdsségének fliggvényében rajzolddik ki. Ez mindenképpen jszerii je-
lentéstartalommal ruhézza fel a Zitterbewegung jelenségét, amit ez esetben
a kvazidegeneralt allapotok interferencidjaként interpretdlok. A 8. fejezet
eredményeinek folyéiratcikk-formatuma a [244] hivatkozdsban talalhaté meg.
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Summary

In my PhD thesis I studied the ground state properties of strongly in-
teracting, quantum mechanically behaving, nonintegrable, periodic many-
body systems in the framework of the Hubbard model, by application of
exact methods. The subjects of my investigations were quasi-1D chains of
polyphenylene type, as well as nanostructures possessing two-dimensional
square, and honeycomb lattice, respectively. In order to deduce the ground
states of the systems, I applied the method of Positive Semidefinite Ope-
rators (PSO method), and the method based on the Determination of the
Subspace Containing the Ground State (DSCGS method), respectively. The
ground state wave function of the system, together with the ground state
energy can be produced with both procedures in exact terms, i.e. without
approximations.

By means of the PSO method I determine the exact ground states of
quasi-1D polyphenylene structures containing N, cells. Under the applica-
tion of periodic boundary conditions I reached the conclusion that in the
absence of external magnetic field the ground state is paramagnetic and lo-
calized in the whole domain of the electron number N < N.. However, under
the influence of a magnetic field perpendicular to the plane of the chain, in
the interval N < N, the localization length of the electrons increases as
compared to that in the lack of the magnetic field. This finally leads to
that in the borderline case N = N, the system behaves as a saturated fer-
romagnet. Based on these I concluded that the localization length of the
electrons can be altered by switching on/off the external magnetic field, and
in case of N = N,. the system can be tilted from a paramagnetic to a fer-
romagnetic ground state. This behaviour is extremely special, because the
mentioned ferromagnetism can be induced in such an organic system whose
atoms do not possess resultant magnetic moments. According to my inves-
tigations regarding the bare band structure, the evolving paramagnetic and
ferromagnetic ground states are valid in the low concentration range of the
particle number. During my analysis I pointed out, too, that in a magnetic
field all bands of the band structure become flat, this effect, however comes
into existence exclusively in case of a magnetic field having quantized induc-
tion. The N = N, electrons fill the lowest flat band of the band structure
even up to half, which means that the obtained ferromagnetism is realized in
the form of so-called Mielke—Tasaki-like flat band ferromagnetism. In accor-
dance with the above statements, however, the Mielke—Tasaki-like flat band
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ferromagnetism can develop in this case only in a quantized magnetic field,
which is rated quite rare phenomenon. The publication in [246] contains my
results.

I increased the size of the phase space of the polyphenylene chains.
Namely, the obtained paramagnetic and localized ground state was valid
only in a narrow, linear domain of the phase space, hence I deemed it ne-
cessary to investigate the possibility to enlarge this range. To this end, I
expanded the set of parameters of the starting Hamiltonian of the system,
whereby I succeeded in broadening the above mentioned linear sector to a
volumetrical zone having a special shape. Herewith I corroborated that the
paramagnetic and localized ground state is present in fact in a larger sized
domain of the phase space. I studied also in this case the bare band struc-
ture of the system, and I stated that the expansion of the set of parameters
of the starting Hamiltonian does not modify the essential features of the
band structure. The base of my results is given by the article in [247].

By applying the PSO method I studied the deeper drivers of the ferro-
magnetic behaviour of nanoscale systems consisting of nonmagnetic metal
atoms. The examined system was given by a nanostructure possessing two-
dimensional square lattice, whose lattice sites are occupied by nonmagnetic
metal atoms. Under the consideration of periodic boundary conditions and
surface motion of the electrons, I found a ferromagnetic ground state hav-
ing a special vortex-like character. The ”vortex-like” expression in this case
refers to that the electrons can exist only along certain vortex lines in the
system. The ferromagnetic nature of the obtained ground state is generated
by correlation effects of spin indices of the electrons. Following the inves-
tigation of the bare band structure, it also turned out that the dispersion
relation can not be created by a flat band, so the evolving spin-polarized
state can not produce Mielke—Tasaki-like flat band ferromagnetism. Thus
the spin-polarized state arising from the spin correlation effect, compared
to the classical variants of ferromagnetism, represents a quite new type of
mechanism. According to my calculations, the number of electrons present-
ing in the ground state is proportional to the linear size of the system, and
as a consequence, the surface concentration of the electrons is in inverse
proportion to the linear system size. Hence, the obtained ferromagnetism
is relevant only in nanoscale (it disappears in thermodinamic limit) and
valid in the low concentration range of the particle number. Overall, the
results can provide a possible explanation — based on quantum mechanical
and mathematical grounds — for ferromagnetism of nanograins built up by
nonmagnetic metal atoms. The obtained results are available by published
form in [251].

By making use of the DSCGS method, under the implementation of
periodic boundary conditions, I determined the ground state of a mano-
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structure possessing two-dimensional honeycomb lattice. 1 placed four elect-
rons in the lattice constructed by four hexagons and containing in all eight
different sites. In this case the base vectors forming singlet states pro-
duce a dimH = 784-dimensional Hilbert space. According to the rules of
the DSCGS method I composed a dimS = 70-dimensional reduced Hilbert
space, which enabled a gain of one order of magnitude in the relation of
dimH and dimS. 1 determined the ground state of the system by exact
diagonalization technique, and the correctness of my results is proved by
the fact that the calculations performed in spaces S and H led to matching
solutions. In the reduced Hilbert space I analysed the groud state properties
of the system. First I investigated how the F, ground state energy behaves
in the function of the U coupling constant of the Hubbard interaction, and
I stated that the E(U) curve shows saturation character. As a matter of
interest, I depicted the E,(U) function also in case of a square lattice con-
taining four electrons. To the preparation of the function I used the data
of an earlier publication. The E4(U) curve turns into saturation in case
of this square lattice, as well, which indicates that the obtained saturation
behaviour is not system specificity. However, it is remarkable because, at
the level of exact results of nonintegrable two-dimensional systems, the lite-
rature has not reported before on similar characteristic. Then, of course,
the question arised what kind of physical causes can be behind the evolving
of the saturation. In order to give a substantive explanation, I studied the
probability of the base vectors of the ground state wave function in the re-
duced Hilbert space in the function of the interaction strength. During this
I had to investigate such base vectors which contain at least one double oc-
cupancy, since the Hubbard interaction prevails only on the double occupied
sites in the system. I experienced that, in case of the studied honeycomb and
the mentioned square lattice, all of the plotted probabilities produce a strong
continuous decay, which coincides with the fact that the ground state energy
turns into saturation. Namely, the saturation character of Ey(U) is caused
by even the fact that the system, because of the rapid decrease of the pro-
bability of the base vectors, despite increasing U can not enhance its ground
state energy. In the honeycomb lattice, however, in case of quasi-degenerate
ground states, also an oscillation (trembling) is superimposed to the de-
creasing curve of the probability of the base vectors, i.e. the phenomenon of
Zitterbewegung can be observed. The ”quasi-degenerate” expression refers
to that the energies belonging to the states show a match extending for
about 12 digits, thus the ground state is not strictly degenerate. The Zitter-
bewegung in traditional sense means the temporal oscillation of the position
of the relativistic Dirac electron, which comes into existence as a result of
the interference of the positive- and negative-energy states creating the wave
packet of the Dirac electron. The Zitterbewegung, however, can be observed
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in many cases under nonrelativistic circumstances, as well, for example as
temporal oscillation of electrons and holes in semiconductors, trapped ions,
cold atoms, or even classical waves. I emphasise that the oscillation experi-
enced in the studied honeycomb system appears not as a temporal process,
but it is plotted in the function of the strength of the Hubbard interaction.
This provide everyhow a novel meaning for the Zitterbewegung which I in-
terpret in this case as an interference of the quasi-degenerate states. The
results can be found in the reference [244].
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1. Fuggelék

H-— E, pozitiv szemidefinit mivoltanak bizonyitasa

Kiindulasképpen tekintsink egy H Hamilton-operatort, melynek spekt-
rumaban E, jeloli az alapallapoti energidt, és a H Hilbert-tér egy tetszdleges
|1} elemével irjuk fel H sajatérték-egyenletét a

Hyp) = E[) (FL1)

altal adott alakban. Az (F1.1)-beli E energiaértékekre fenndll az £ > E,
reldcio, hiszen F, H sajatértékeinek alsé korlétjat definidlja.

Ezutdn a H Hilbert-tér egy tetszéleges |ib) elemével irjuk fel H — E,
sajatérték-egyenletét is a

(H = Ey)ly) = E'l4) (F1.2)
kifejezés szerint, ahol E’ a H-— E, operdtor sajitértékeit adja meg, és nyil-

vanvaléan azt kell bebizonyitanunk, hogy E’ > 0, mivel H— E, csakis ez
esetben lehet pozitiv szemidefinit. Ehhez célszerii (F1.2)-t dtrendezni a

Hp) = (E' + Eg) ) (F1.3)

formuldnak megfelel6en, hiszen ily médon (F1.1) és (F1.3) kozvetleniil kap-
csolatba hozhaté egyméssal. Léthaté ugyanis, hogy (F1.1) és (F1.3) bal
oldalan ugyanzon H |1y szerepel, aminek kovetkezményeképpen a két egyen-
16ség jobb olaldnak is egyeznie kell. Ez pedig ahhoz vezet, hogy megallapit-
hatjuk az

E=FE+E, (F1.4)
reléciot, amelybdl E’-t kifejezve eljutunk az

E =E-E, (F1.5)
egyenldséghez. Ezzel gyakorlatilag el is késziilt a bizonyitds, hiszen (F1.1)

felirasét kovetden vildgossa tettiik, hogy E > Eg, igy (F1.5) folytdn E’ > 0
valoban teljestil.
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2. Fuggelék

A Pozitiv Szemidefinit Operatorok moddszerének alkalmazasa
az egydimenziés harmonikus oszcillator esetében

Az egydimenziés harmonikus oszcillator Hamilton-operatordt — i = m =
w = 1 egységek esetén — a

1 1
H=-p%+ =32 F2.1
5h" + 58 (F2.1)

kifejezés szerint irhatjuk fel, ahol p és & az oszcillator impulzusidnak és
pozicidjanak operatorait jelolik. A

& =i(al —a) (F2.2)

transzformaciok alkalmazasdval (i a komplex képzetes egység) az (F2.1)
Hamilton-operétor a

H=a'

Q>

+ (F2.3)

alakra hozhatd, ami éppen egyezik az oszcillitor Hamilton-operatoranak
masodkvantalt formajaval. Ennek megfeleléen af, illetve @ bozonikus kelts,
illetve eltiinteté operator. Ha (F2.3)-at Osszevetjliik a mddszer altal elSirt
H = P + C transzforméciés formuldval, akkor lathatjuk, hogy ez esetben
egyetlen pozitiv szemidefinit operdtor szerepel a felbontdsban, nevezete-
sen ala, azaz P =afa, az alapallapoti energiat megadé C konstans pedig
egyszeriien C' = %

Az alapéallapoti hullamfiiggvény meghatarozdsdhoz a médszer a Ply) =
0 feltételt hasznélja fel, melyben a kiindulé |¢) hulldmfiiggvény a lehetd
legéltalanosabb konstrukciéval rendelkezik. Oszcillatorunk esetében a legal-
taldnosabb allapotvektort a betdltési szamok Hilbert-terében vett |n) teste-
siti meg, igy a P|1/)> = 0 feltétel most

ataln) =0 (F2.4)

forméban &ll el6. Az (F2.4) egyenldség egyediili megoldasa az |n) = |0)
allapot, hiszen ekkor a|0) = 0 definicié szerint teljesiil. Ez azt jelenti, hogy
az oszcillator alapéllapoti hullamfiiggvényét az |n), = |0) vakuumallapot
definidlja, melyhez a kapcsol6dé alapallapoti energiat a fentebbiek értelmé-
ben az E, = % érték adja.

A 4.2. alfejezetben végigvezetett modszertani lépések és a jelen fliggelék-
ben targyalt eljaras osszehasonlitasa vildgosan ramutat arra, hogy kiilonb6z6



I1I

tipusi rendszerek esetében mennyire eltér6é lehet a PSZO modszer egyes
lépéseinek konkrét megvaldsitasa, igy az is lathatd, hogy a sokrészecskés
szilardtestek problémajahoz képest egy egyszerl egydimenzids, egyrészecskés
esetben az eljaras alkalmazasa mar-mér trividlisnak mondhaté.
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4. Fuggelék

A redukalt Hilbert-tér 70 egyenlete a méhsejtes

m+ + 1

+ o+

m + +

_l’_

i+ +

+

- -

nanostruktiura esetében

2U|1) + 2t|8) + 2t|10) + 4¢'|17) + 4¢'|18) + 4t'|22),
2U|2) + 2t|11) + 2¢[13) + 4¢'|18) + 4¢'[19) + 4¢'|21),

U |3) + 2t[9) + 2t]12) + 4t'[17) + 4¢'[19) + 4¢']20),

2U|5) + 2¢/10) + 2¢|13) + 2¢|15) + 4¢'|24) + 4t'|25),

)

)

)

2U |4) + 2t|8) + 2t[12) + 2t|14) + 4¢'|23) + 4¢'|25),

)

2U|6) + 2t|9) + 2t[11) + 2t|16) + 4¢'|23) + 4¢'|24),
)

2U|7) + 2t[14) + 2t|15) + 2t|16) + 4t'|20) + 4¢'|21) + 4¢'|22),

2t|1) + 2t|4) + U|8) + 2¢'|10) + 2t'|14) + ¢|22) + ¢|25) + 2t'|27)
2t'128) — 2t|37) — 2'|42) — 2t'|43) — 2t/|47) + t]52) — 2t|53)
t|57) — 2t'|65),

2t|3) + 2t[6) + U|9) + 2¢'|12) + 2t'|16) + ¢|20) + ¢|23) + 2t'|26)
2t'|28) + 2t|35) + 2t'|41) + 2t'|47) — 2¢'|48) + ¢[50) + t|55)
2t]63) + 2t'|67),

2t[1) + 2¢|5) + 2t'|8) 4+ U|10) + 2¢'[15) + |22) + ¢|25) + 2t'|26)
2t'128) — 2t|38) + 2t'|41) — 2t'|44) + 2t/|47) + t]52) + 2t|54)
t|57) + 2t'(66),

2t[2) 4 2t[6) + U|11) + 2t'|13) + 2t/|16) + ¢|21) + ¢]24) + 2¢|27)
2t'128) — 2t|36) — 2t'|42) — 2t'|47) — 2t'|49) — t|51) — t|56)
2t|63) — 2t'|67),

2t[3) + 2t|4) + 2t'|9) + U|12) + 2¢/|14) + |20) + ¢|23) + 2t'|26)
2'|27) + 2t]29) — 2t'|41) + 2¢'|42) + 2¢'|45) + t|50) + 2¢t[53)
t|55) + 2t'|65),

2t]2) + 2¢|5) + 2t'|11) + U|13) + 2t'|15) + ¢|21) + ¢|24) + 2¢|26)
2t'127) — 2t|30) — 2¢'|41) + 2t'|42) — 2t/|46) — t|51) — 2¢|54)
t|56) — 2t'|66),

2t|4) + 2t|7) + 2t'|8) + 2t/|12) + U|14) + 2¢'|15) + 2t/|16)

t[20) + ¢]22) + ¢|23) + t]25) — 2t'|44) — 2¢'|48) + t]50)

t152) + t|55) + t|57) — 2t|61) + 2¢'|66) + 2¢'|67) + 2t|69),



H|15)

H|16)

H|17)

H|18)

H|19)

H|20)

H|21)

H|22)

H|23)

H|24)

i+ + + 4+ +

+

- -

+ +

XI

2t[5) + 2t|7) + 2t'|10) + 2¢'|13) + 2t'|14) + U|15) + 2t'|16)
t21) + t]22) + t|24) + t|25) — 2¢'|43) — 2t'|49) — t|51)
t|52) — t]56) + t|57) — 2t|62) — 2¢'|65) — 2t'|67) — 2t|70),

)

)

t20) + t]21) + ¢|23) + t]|24) + 2t'|45) — 2t'|46) + t|50)

)
)
)
2t(6) + 2t|7) + 2t'|9) + 2t/|11) + 2¢'|14) + 2¢'|15) + U|16)
)
t|51) + t[55) — t[56) — 2t[58) + 2t'|65) — 2t'|66) — 2t|68),

4¢(1) + 4¢'|3) + U|17) + 2t'|18) + 2¢'[19) + 2t'|20) + 2t'|22)
t]26) + t|28) — 4t'|29) + 2t'|32) + 2¢'|34) + 4¢'|37) + t|41)
t|47) — 2¢'150) — 2t'|52),

4¢(1) + 4¢'|2) + 2¢'[17) + U|18) + 2¢'[19) + 2t'|21) + 2t'|22)
t|27) + t]28) + 4¢'|30) + 2t'|31) + 2¢'|34) + 4¢'|38) — t]|42)
t47) + 2t'|51) — 2¢'|52),

4¢|2) + 4¢'|3) + 2¢'[17) + 2t'|18) + U|19) + 2t'|20) + 2t'|21)
t26) + t|27) + 2¢'|31) + 2t'|32) — 4t'|35) + 4t'|36) — t|41)
t]42) — 2t'|50) + 2¢'|51),

4¢'|3) + 4¢'|7) + t|9) + t|12) + t|14) + t|16) + 2¢'|17) + 2¢'|19)
U|20) + 2t'|21) + 2¢|22) + 2t'|31) + 2¢'|34) — 4¢'|39) + ¢|45)
t|48) + 2¢'|51) — 2t'|52) + t|65) + t|67) + 4¢'|70),

4 |2) + 4¢'|7) + t|11) + ¢|13) + t|15) + t|16) + 2¢'|18) + 2¢'|19)
2¢'|20) + U|21) + 2t|22) + 2t'|32) + 2¢'|34) — 4¢'|40) — t|46)
t]49) — 2t'|50) — 2t'|52) — t|66) — t|67) — 4t'|69),

4¢'11) + 48'|7) + t|8) + t|10) + ¢|14) + ¢|15) + 2¢’|17) + 2¢'|18)
2[20) + 2¢'|21) + U|22) + 2t'|31) + 2t'[32) — 4¢'|33) — ¢|43)
t]44) — 2¢'|50) + 2t'|51) — t|65) + t|66) + 4¢'|68),

4t'|4) + 4¢'16) + t|9) + t]12) + t]14) + t]16) + U|23) + t]27)
t|28) — t42) + t[45) — t|47) — t]48) + 4t'|59) + 4t'|64)

t|65) + ¢[67),

4t'|5) + 4¢'16) + t|11) + ¢|13) + ¢|15) + ¢|16) + U|24) + ¢|26)
t|28) + t|41) — t[46) + t|4T) — t[49) — 4¢'|60) — 4¢'|64)

£166) — t|67),



XII

H|25)

H|26)

H|27)

H|28)

H|29)
H|30)
H|31)

H|32)

H|33)

>
w
=2

n
w
oo

m> m>
[3%) w
D J
=z =2 £ D L2 2

unl
i~
(=]

+ + 11+ +

4t'|4) 4 4t'|5) + t[8) + t[10) + ¢|14) + t|15) + U|25) + t[26)
t27) — t]41) + t]42) — t]43) — t|44) — 4¢'|59) + 4¢'|60)
t|65) + ¢[66),

2¢'|9) + 2t'|10) + 2¢'[12) + 2¢'[13) + ¢|17) + t]19) + ¢|24)
t25) + U|26) — t|31) — t|34) + 2¢'|43) — 2t'|45)

2t'148) + 2t'|49) + t|56) — ¢|57),

20'|8) + 2t'|11) + 2¢'[12) + 2¢'|13) + ¢|18) + ¢]19) + ¢|23)
t25) + U|27) — t]32) — t|34) + 2t'|44) + 2t'|46)

2t'|48) + 2t'|49) — t|55) — ¢|57),

2'|8) + 2t'|9) + 2¢/|10) + 2¢'|11) + ¢|17) + ¢|18) + ¢|23)
t|24) + U|28) — t|31) — ¢|32) + 2t/|43) + 2t'|44)

2t'[45) + 2t'|46) — t|55) + t]56),

2t[12) — 4¢'[17) — 4¢'134) + 2¢|45) + 4¢'|50),

—2t|13) + 4t'[18) + 4t'|34) + 2t|46) + 4t'|51),

2¢'|18) + 2t'|19) + 2t'|20) + 2t'|22) — ¢]26) — t|28) + 2t'|32)
4¢'(33) + 2t'|34) — 4¢'|35) + 4t'|38) — 41'|39) — t]41) — t|47)
2t'|50) — 2t'|52),
20'(17) + 2¢'|19) + 2¢'|21) + 2t'|22) — t]27) — t]28) + 2¢'|31)
4¢'(33) + 2t'|34) + 4¢'|36) + 4t'|37) — 41'|40) + t]42) + |47)
2¢'|51) — 2t'|52),
—41'|22) — 4t'|31) — 4¢'32) + 2t[43) + 2t|44),

2t'[17) + 2¢'|18) + 2¢'|20) + 2t'|21) — ¢]26) — t]27) — 4t'|29)
4¢'[30) + 2t'|31) + 2¢'|32) — 4¢'|39) — 4¢'|40) + t]41) — t|42)
2t'|50) + 2t'|51),

2t19) — 4¢'[19) — 4¢'|31) — 2t|48) + 4¢'|50),

—2t[11) + 4¢'[19) + 4¢'|32) + 2¢[49) + 4¢'|51),

—2t|8) + 4t'|17) + 4t'|32) + 2t|43) — 4t'|52),

—2t|10) + 4¢'[18) + 4¢'|31) + 2t|44) — 4t'|52),

—4¢'120) — 4t'|31) — 4t'|34) — 2t|45) + 2t|48),

—4¢'121) — 4t'|32) — 4t'|34) + 2t|46) + 2t|49),



H|41)

H|42)

H|43)

H|44)

H|45)

H|46)

H|47)

H|48)

H|49)

H|50)

m+ + 1 + + 11+ + |

_l’_

m e+ + 1+ + 1 + 4+ I+ +

+ +

XIII

2t'|9) + 2¢'[10) — 2¢/|12) — 2¢/[13) + ¢|17) — t[19) + |24)
t25) — |31) + ¢]34) + 2t'|43) — 2t'|45) — 2t'|48) — 2t'|49)
t[56) + t]57),

—2t"|8) — 2t/|11) + 2¢/[12) + 2¢'|13) — ¢]18) + t]19) — t]23)
t25) + t|32) — ¢]34) — 2t'|44) — 2¢'|46) + 2t'[48) + 2t'|49)
t155) — ¢|57),

—2t'|8) — 2t'|15) — t]22) — t|25) + 2t'|26) + 2t'|28) + 2t|33)
2t37) + 2t'[41) + 2t'|44) + 2t'|47) — t]52) — t|57) — 2t|60)
2t|62) — 2t'|66),

—21'|10) — 2t'|14) — |22) — ¢|25) 4 2t'|27) 4 2t'|28) + 2t|33)
2t|38) — 2t'|42) + 2t'|43) — 2t'|47) — t|52) — t|57) + 2t|59)
2t61) + 2t'|65),

2t'|12) 4 2t'|16) + ¢|20) + ¢|23) — 2t'|26) — 2t'|28) + 2¢]29)
2t|139) — 2t'|41) — 2¢'|47) — 2t'|48) + t|50) + t|55) — 2t|58)
2t]64) + 2¢'|67),

—2t'[13) — 2¢'|16) — t|21) — t|24) + 2¢'|27) + 2t'|28) + 2t|30)
2t|140) — 2t'|42) — 2¢'|47) + 2t'|49) + ¢|51) + t|56) + 2t|58)
2t]64) + 2t'|67),

—2t'|8) + 2t'|9) + 2t'|10) — 2¢'|11) + ¢|17) — ¢|18) — ¢]23)
t24) — |31) + ¢]32) + 2t'|43) — 2t'|44) — 2t'|45) — 2t'|46)
t[55) + t[56),

—2t'19) — 2t/|14) — ¢]20) — ¢]23) + 2¢'|26) + 2¢'|27) — 2¢|35)
2t|39) — 2t'|41) + 2t'|42) — 2t'|45) — t]50) — ¢|55) — 2¢[59)
2t|61) — 2t'|65),

—2t'|11) — 2t'|15) — t|21) — t|24) + 2¢'|26) + 2t'|27) + 2|36)
2t|40) — 2t'[41) + 2t'|42) + 2t'|46) + t|51) + t|56) + 2t[60)
2t62) + 2t'|66),

t9) + t[12) + ¢|14) + t]16) — 2t'|17) — 2¢'|19) — 2¢'|21) — 2t'|22)
4t'129) — 2t'|31) — 2¢'|34) + 4¢'|35) + t|45) — t]48) — 2t/|51)
2t'|52) + t65) + t|67) — 4t'|68) + 4t'|69),



XIV

H|51)

H|52)

H|53)
H|54)

H|55)

H|56)

+ + I

+ +

—t|11) — ¢|13) — ¢|15) — ¢|16) + 2t'|18) + 2t'|19) + 2t'|20)
2t'122) + 4t'|30) + 2t'|32) + 2t|34) + 4t'|36) + t|46) + t|49)
2t'|50) — 2t'|52) + ¢|66) + ¢|67) + 4t'|68) + 4t'|70),

t18) + t[10) + t|14) + ¢|15) — 2¢'[17) — 2'|18) — 2¢'|20) — 2¢'|21)
2'|31) — 2¢'|32) — 4¢|37) — 4¢'|38) — t]43) — t[44) + 2t'|50)
2t'|51) — t|65) + t]66) + 4t'|69) — 4¢'|70),

—2t|8) + 2t|12) + 4t'|55) — 4t'|57) + 2t|65),
2t|10) — 2t|13) + 4¢'|56) + 4¢'|57) + 2t]66),

£19) + £[12) + ¢]14) + ¢|16) — ¢|27) — £|28) + t]42) + t[45) + [47)
t148) + 4t'|53) — 4t'|58) — 4t'|61) + 4t'|63) + t|65) + ¢|67),

—t|11) — t[13) — t[15) — t|16) + [26) + ¢[28) + t|41) + t|46)
t47) + ]49) + 4¢'|54) + 4¢'|58) + 4t'|62) + 4t'|63) + t|66)
£[67),

t[8) + t[10) + #[14) + ¢|15) — ¢|26) — t|27) + t|41) — t|42) — t|43)
t44) — 4t'|53) + 4t'|54) — 4t'|61) — 4t'|62) — t|65) + t|66),

—2t|16) — 2t|45) + 2t|46) — 4t'|55) + 4¢'|56),
4¢'|23) — 4t'|25) + 2t|44) — 2t[48) + 2t[65),
—4t'124) + 41'|25) — 2t|43) + 2t|49) + 2¢|66),
—2t|14) + 2t|44) + 2t|48) — 4t'|55) — 4t'|57),
—2t|15) + 2¢[43) + 2¢[49) + 4¢'|56) — 4¢'|57),
2t|9) — 2t[11) + 4¢'|55) + 4t'|56) + 2t|67),
4t'123) — 4t'|24) + 2t[45) + 2t]46) + 2t|67),

—2t'|8) + 2t'[12) — 2¢'|15) + 2¢'|16) + t|20) — t|22) + ¢|23)
t]25) + 2t'|44) — 2t'[48) + t[50) — t|52) + 2¢|53) + t]55)
t[57) + 2t|59) — 2t'|66) + 2t'|67) — 2t|68) + 2t|70),

2t'110) — 2¢'|13) + 2t'|14) — 2/|16) — t]21) + t]22) — t|24)
t25) — 2t'|43) + 2t'[49) + t[51) + t|52) + 2¢|54) + t]56)
t|57) + 2t]60) — 2t'|65) + 2t'|67) + 2¢|68) + 2t]69),



H|67)

H|68)
H|69)
H|70)

2t'19) — 2¢'|11) + 2¢'|14) — 2¢'|15) + ¢]20) — ¢|21) + ¢|23)
t]24) + 2t'|45) + 2t'|46) + t[50) + ¢|51) + t]55) + ¢|56)
2t63) + 2¢[64) + 2t'|65) + 2t'|66) + 2¢|69) + 2t|70),

—2t[16) + 4¢'|22) — 4¢'[50) + 4¢'|51) — 2t|65) + 2¢|66),
2t|14) — 4t'|21) + 4t'|50) + 4t'|52) + 2t|66) + 2¢|67),

—2t|15) + 4¢'|20) + 4t'|51) — 4t'|52) + 2t|65) + 2t|67)

XV

(F'4)



XVI

5. Fliggelék

A megjelent kozlemények és a konferencia-el6adasok listaja

a.) A doktori dolgozat témdajahoz kapcsol6dé kozlemények

1. R. Trencsényi, K. Gulacsi, E. Kovacs, Z. Gulacsi
?Exact ground states for polyphenylene type of hexagon chains”
Annalen der Physik (Berlin) 523, 741-750, (2011), IF: 0.841

2. R. Trencsényi, Z. Gulacsi
”The emergence domain of an exact ground state in a non-integrable
system: the case of the polyphenylene type of chains”
Philosophical Magazine 92, 4657-4675, (2012), IF: 1.596

3. E. Kovacs, R. Trencsényi, Z. Gulacsi
”Magnetic nano-grains from a non-magnetic material: a possible

explanation”
Journal of Physics: Conference Series 47, 012048-012053, (2013), IF:-

4. R. Trencsényi, K. Glukhov, Z. Gulacsi
?Exact ground state for the four-electron problem in a 2D finite

honeycomb lattice”
Philosophical Magazine 94, 2195-2223, (2014), IF: 1.427

5. R. Trencsényi, E. Kovacs, Z. Gulacsi
?Comparison of exact ground states of different Hubbard hexagon chains’
UM ITTC, ISBN 978-963-661-773-8, 1-6. o., IF: -
XXVI. microCAD International Scientific Conference
Miskolci Egyetem, 2012. marcius 29-30.

)

6. R. Trencsényi
” Localization length tuned by external magnetic field in polyphenylene
type of polymers”
Acta Physica Debrecina XLVI, 165-173, (2012), IF: -

7. R. Trencsényi
”Some interesting remarks related to phase diagrams of polyphenylene

structures”
Acta Physica Debrecina XLVII, 213-221, (2013), IF: -



XVII

b.) Egyéb koézlemények

8.

10.

11.

12.

13.

R. Trencsényi, E. Kovacs, Z. Gulacsi

”Correlation and confinement induced itinerant ferromagnetism in
chain structures”

Philosophical Magazine 89, 1953-1974, (2009), IF: 1.273

R. Trencsényi, Z. Gulacsi
? Ferromagnetism without flat bands in thin armchair nanoribbons”
European Physical Journal B 75, 511-525, (2010), IF: 1.575

R. Trencsényi, E. Kovacs, Z. Gulacsi

?FExact ground states in hexagon chains”

UM ITTC, ISBN 978-963-661-873-5, 57-62. o., IF: -
XXIII. microCAD International Scientific Conference
Miskolci Egyetem, 2009. marcius 19-20.

R. Trencsényi, Z. Gulacsi

?Correlation effects in armchair chains”

UM ITTC, ISBN 978-963-661-960-2, 75-80. o., IF: -
XXV. microCAD International Scientific Conference
Miskolci Egyetem, 2011. marcius 31. — aprilis 01.

R. Trencsényi, Z. Gulacsi
?Confinement effects in interacting chain structures”
Acta Physica Debrecina XLIV, 177-182, (2010), IF: -

R. Trencsényi
” Investigation of armchair hexagon chains by exact methods”
Acta Physica Debrecina XLV, 234-240, (2011), IF: -



XVIII

c.) Konferencia-el6adasok

1. XXIII. microCAD International Scientific Conference
Miskolci Egyetem, 2009. marcius 19-20.
R. Trencsényi, E. Kovécs, Z. Gulacsi

?Exact ground states in hexagon chains”
UM ITTC, ISBN 978-963-661-873-5, 57-62. o.

2. XXV. microCAD International Scientific Conference
Miskolci Egyetem, 2011. marcius 31. — aprilis 01.
R. Trencsényi, Z. Gulacsi

?Correlation effects in armchair chains”
UM ITTC, ISBN 978-963-661-960-2, 75-80. o.

3. XXVI. microCAD International Scientific Conference
Miskolci Egyetem, 2012. marcius 29-30.
R. Trencsényi, E. Kovacs, Z. Gulacsi
?Comparison of exact ground states of different Hubbard hexagon chains”

UM ITTC, ISBN 978-963-661-773-8, 1-6. o.

4. Statisztikus Fizikai Nap 2010
Budapest, Magyar Tudoményos Akadémia, 2010. maércius 22.
Trencsényi Réka
”Behatdroltsag és korreldciok okozta ferromdgnesesséqg egzakt eredmények
tikrében”

5. Statisztikus Fizikai Nap 2012
Budapest, Magyar Tudoményos Akadémia, 2012. mércius 14.
Trencsényi Réka
”Hexagondlis ldncok kézotti hasonldsdgok és kiilonbségek egzakt
alapdllapotok tikrében”

6. XXX. Jubileumi Orszagos Tudoméanyos Diakkori
Konferencia
Nyiregyhazi Féiskola, 2011. &prilis 27-29.
Fizika, Foldtudoményok és Matematika Szekcid, Szilardtestfizika Tagozat
Trencsényi Réka
?Hexagondlis cellaji, kvdzi-egydimenzios lancstruktiurdk egzakt
alapdllapotdinak vizsgdlata”

NYF, ISBN 978-615-5097-15-7, 138. o.



