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A kutatasok elozménye

A Hubbard-modell tanitdsa szerint Mott-szigetel6kben az elektron-elektron
kolcsonhatds felel a vezet6képesség megszilinéséért [Hubbard, 1963, Gutzwiller, 1963,
Kanamori, 1963]. A nagy elektron-elektron taszitds hataresetében ezt a modellt a
Heisenberg-modellre képezhetjiik le [Heisenberg, 1928], ahol a megmarad6 szabadsagi
fokok a racspontokba lokalizélt elektronok spinjei. Az igy kapott Heisenberg-modell
els6szomszéd kolcsonhatdsu, izotrop €s antiferromdgneses. Ezt a modellt dltalanosithatjuk
tavolabbi és anizotrop kolcsonhatdsok, vagy a racsponti (on-site) anizotropia figyelem-
bevételével.

Még ha a klasszikusan kozelitett, els6szomszéd, izotrop, antiferromagneses modellre
szoritkozunk is, a racs geometridjanak drasztikus hatasa lehet az alapéllapot szerkezetére.
Héromszogeket tartalmaz6 racsokban nem tudjuk az antiferromagneses kolcsonhatdsokat
egyszerre optimalizalni, ezt a jelenséget nevezziik geometriai frusztrdcionak. Frusztralt
racsokra példa a haromszog-, a kagome-, a lapcentralt kobos és a piroklorracs. A
frusztracié egyik komoly kovetkezménye a nagy alapdllapoti degenerdcid, példaul
a hdromszog- illetve kagomerdcson értelmezett Ising-modell esetén az elfajulds ex-
tenziv: az alapdllapoti entropia a rendszermérettel skaldzodik. Luttinger és Ti-
sza moédszerével [Luttinger and Tisza, 1946, Luttinger, 1951] megmutathatd, hogy az
alapallapoti konfiguraciok a kolcsonhatds Fourier-transzformdltjanak minimumhelyeivel
allnak kapcsolatban, ezen minimumhelyek 0sszességét nevezziik alapdllapoti sokasdgnak.
Egyszert, frusztracidmentes magnesekben az alapdllapoti sokasag diszkrét pontok hal-
maza: ezen pontokban jelennek meg a magneses Bragg-csticsok a neutronszordsban.
Frusztrdlt rendszerekben kiterjedtebb alapallapoti sokasagok is megjelenhetnek: gorbék,
feliiletek, st akar az egész Brillouin-zona (a kagome és a piroklor rendszerek esetében).

A rendszer rengeteg alapdllapotot liatogathat meg a sokasdg bejardsa soran, és
rendez6dés helyett spinfolyadék allapotot mutathat [Balents, 2010, Lacroix et al., 2011,
Knolle and Moessner, 2019, Savary and Balents, 2016], mégneses Bragg-csicsok megje-
lenése nélkiil. A jelenséget elméletileg megjosoltidk az elsd- és masodszomszéd frusztrilt
gyémantracsra [Bergman et al., 2007], és kisérletileg kimutattdk [Gao et al., 2016] a
MnSc,S, anyagban: a kiterjedt alapallapoti sokasag egyértelmiien megjelent a neutron-
szordsban. Piroklér magnesekben a frusztracié az érdekes spinjég [Henley, 2010] fazis
megjelenéséhez vezethet, amit valéban meg is figyeltek a Dy, Ti,O7 és Ho,TioO7 anya-
gokban. Ezen rendszerek is kiterjedt alapallapoti sokasdggal rendelkeznek, a korrelaciok
hatvanyfiiggvény szerint csengenek le, és benniik jellegzetes un. pinch-point szingula-
ritdasok jelennek meg, a korreldlt paramégnesek jellemzdi. Egyes frusztralt rendszerek
egyaltalan nem rendezddnek, masok viszont viszont alacsony hdmérsékleten igen az un.



order by disorder (rend a rendezetlénségbdl) mechanizmus segitségével, ahol a kvantumos
vagy hémérsékleti fluktudciok valasztanak ki egy rendet. Végiil a Heisenberg-modell egy,
a frusztraciotol fiiggetlen alkalmazasat mutatom meg magnetooptikai kontextusban.

A magnetoelektromos multiferroikus anyagokban a magnesezettségi €és elektromos
polarizicids szabadsigi fokok csatoltak. Ezen csatolds megjelenik a statikus tulaj-
donsdgokban: a magnesezettséget manipuldlhatjuk kiilsé elektromos térrel, illetve az
elektromos polarizaciét méagneses térrel. Alacsony hdmérsékleten pedig a magneses
rend indukdlhat elektromos polarizicidt. A keresztkorrelaciok megmutatkoznak a véges
frekvencids tulajdonsdgokban is, ami az un. elektromagnonok [Pimenov et al., 2006,
Takahashi et al., 2012, Takahashi et al., 2013, Penc et al., 2012], optikai anizotrépidk pl.
magnetoloektromos polarizacioforgatds vagy a reciprocitissértd iranyfiiggd dikroizmus
megjelenéséhez vezet. Ez utobbi azt jelenti, hogy az adott anyagban a szembehalad6
fénysugarak kiilonb6z6 mértékben nyel6dnek el (extrém esetben a kristaly atlatszé az
egyik iranybdl €s teljesen atlatszatlan a masik irdnybdl). Ilyen tulajdonsiagu anyagok pl.
a SroCoSi,07 vagy a Ba;CoGe,O7 a melilitek csaladjabol [Kézsmarki et al., 2014].



Ceélkituzések

A dolgozat két részbdl all: a masodik és harmadik fejezetben frusztralt racsokon
értelmezett klasszikus Heisenberg magnesekkel foglalkozom, mig a negyedik fejezetben
egy egyszerl modellt vezetek be a magnetoelektromos multiferroikus SroCoSi;O; magne-
tooptikai tulajdonsdgainak vizsgalatéra.

A frusztralt lapcentralt kobos (face-centered cubic, fcc) racs az egyik leggyako-
ribb racs a természetben. Az ezen a racson értelmezett klasszikus, izotrop elss- és
masodszomszéd Heisenberg-modell (/; — J> modell) j6l ismert az irodalomban. A mo-
dell alapéllapoti (nulla hémérsékletli) fazisdiagramjaban négy kommenzurébilis rendet
taldltak [Solyom, 2007]: egy ferromagnesest és hdrom antiferromédgnesest. A harmad-
szomszéd kolcsonhatast (J; — Jo — J3 modell) inkommenzurdbilis fazisok (spinspirdlok)
megtaldldsdnak reményében vezettem be. A fazisdiagramot a Luttinger—Tisza-mddszer
alapjan vizsgéltam, és a fazisdiagram meglepden gazdagnak bizonyult: harom kiilonb6z6
tipusu spinspirdlt taldltam specidlis terjedési irdnyokban. Tovabba a harmaspontokban
(ahol harom fézis taldlkozik) €s egyes fazishatarokon kiterjedt (degenerdlt) alapallapoti so-
kasdgokat taldltam Fourier-térben: harom egydimenzidsat és egy kétdimenzidsat, utbbit
a fazisdiagram specialis J, = J1/2 > 0, J3 = 0 pontjaban. Részletesen vizsgaltam eze-
ket a fazisokat, és a kiterjedt sokasdgok esetében alapéllapotok csalddjait konstrudltam
meg, tobbek kozott egymds utan kovetkezd fiiggetlen ferro- és antiferromagnesesen ren-
dezett sikokat, illetve kolcsonhat6 ferroméagneses lancokat. Ezen pontok degenerdltsagat
sikeriilt a Hamilton-fiiggvény ekvivalens atalakitdsdval értelmeznem: a racsot ismétl6do,
véges motivumokkal fedtem le és a Hamilton fiiggvényt a spinek ezen motivumokon vett
Osszegeinek teljes négyzeteiként adtam meg.

A kétdimenzids alapdllapoti sokasdag megtaldlasa a lapcentralt kobos modell J, =
Ji/2 > 0, J3 = 0 pontjdban 6sztondzte mas hasonléképpen degenerélt modellek ke-
resését. Megadtam egy receptet egy-kodimenzids (gorbék két és feliiletek harom dimen-
zi6ban) alapallapoti sokasdggal rendelkezd Heisenberg-modellek konstrukcidjira Bravais-
racsokon: ez mindig frusztralt kolcsonhatdst modelleket eredményezett. Megvizsgéaltam a
homérsékleti order by disorder mechanizmus hatasat az egyszer kobos €s a lapcentrélt
kobos racsokra kapott modellben.

Kisérleti kollégaink izgalmas magnetooptikai jelenségeket (kiilonosképpen a recip-
rocitassértd irdnyfiiggd dikroizmust) tapasztaltak a magnetoelektromos multiferroikus
SryCoSi;O; paramagneses fazisaban, erds kiilsé magneses térben. A dolgozat utolsé
részében ezt kiséreltem meg megérteni. Ez az anyag egy konnyi sik tipusu (egy-ion, on-
site) anizotropidval rendelkezd antiferromégnes, és leirhaté a Co** ion S = 3/2 spinjein
alapul6 kvantumos Heisenberg-modellel. Ebben az anyagban az indukalt polarizaci6 spin-



kvadrupdlus operdtorokkal irhato fel, igy a Heisenberg-modell vizsgalatdval érthetjiik meg
a magnetooptikai jelenségeket. Az erds anizotropia jelenléte €s a paramdagneses fazisban
gyenge korreldciok motivaltdk a kicserélédési kolcsonhatdsok elhanyagoldsdval kapott
egy-ion modell vizsgalatat: ezzel a nagyon egyszeri modellel is képes voltam a magne-
tooptikai tulajdonsdgok egy részének magyarazatara. A kolcsonhatdsok perturbativ figye-
lembe vétele utélag megmagyardzta az egy-ion modell sikerét.

A kivélasztasi szabalyok csoportelméleti vizsgélata arra a felismerésre vezetett,
hogy mégneses csoportokkal leirhat6 anyagokban az antiunitér (id6tiikr6zott) csoport-
elemek 0Osszekapcsoljdk a perturbdlé operatorok matrixelemeinek valds és képzetes
részeit. Konkrétan a Sr,CoSi;O; esetében egy i1dotiikrozéssel kombinalt kétfogasu
forgastengely jelenléte miatt a mignesezettség és az elektromos polarizicié operatorainak
matrixelemel vagy tisztdn valdsak vagy tisztan képzetesek (a Bordacs Sandor vezette cso-
port kisérleteivel teljes egyezésben, ezen kisérletek motivéltdk a probléma vizsgalatat).



Tézispontok

1. A Luttinger-Tisza-mddszer segitségével megkonstrudltam a lapcentralt kobos
racson értelmezett klasszikus, izotrop Heisenberg-modell alapallapoti (zérus
homérsékletli) fazisdiagramjat harmadszomszéd kolcsOnhatdsokig bezéardlag.
Részletesen vizsgdltam a kommenzurabilis fazisokat: megmutattam, hogy a
tobbszoros hullamvektord (multiple-QQ) rendek nemkollinedrisak, s6t nemkop-
landrisak lehetnek, illetve a III. tipusu antiferromédgnesben akar kirdlisak is. Meg-
mutattam, hogy a harmadszomszéd kolcsonhatds bevezetése mindségileg 1j je-
lenségekre vezet: az inkommenzurabilis spinspirdlok megjelenésére, ahol a spiralok
terjedése vektorai specidlis irdanyokba mutatnak a Brillouin-zéndban [1].

2. Megmutattam, hogy a lapcentrdlt kobos rdcson értelmezett harmadszomszéd,
klasszikus, izotrop Heisenberg-modell fazisdiagramjanak harmaspontjaiban és
kiilonleges fazishatarain kiterjedt (degeneralt) alapallapoti sokasagok jelennek meg
Fourier-térben: harom egydimenzios €s egy kétdimenzids sokasdg. Ezekben a pon-
tokban a Hamilton-fliggvényt a racsot lefed6 véges motivumokon képzett spindssze-
gek teljes négyzeteiként éllitottam eld. Ezen lefedések segitségével alapallapotok
széles osztalyait konstrudltam meg, €s megmagyardaztam a sokasdgok dege-
neracidjit. Ezen egzakt alapallapotok csalddjai, tobbek kozott egymds utan kovet-
kezd fiiggetlen ferro- és antiferromagnesesen rendezett sikok, illetve kodlcsonhato
ferromagneses lancok [1].

3. Megadtam egy receptet olyan klasszikus, izotrop Heisenberg-modellek konst-
rukcidjara, amelyek egy-kodimenzids alapallapoti sokasdggal rendelkeznek (azaz
gorbék két és spinspirdl feliiletek harom dimenzidban). A modellek vagy finomhan-
goltak, vagy néhdny szabad paramétert tartalmaznak: utobbi esetben a paraméterek
valtoztatasdval topologikus (Lifsic-) fazisdtmeneteket taldltam. A lapcentralt és egy-
szerli kobos esetekben kiszdmoltam az alacsony homérsékleti szabadenergiat és
megmutattam, hogy a hdmérsékleti vagy a kvantumos fluktuaciok kommenzurabilis
rendeket valasztanak ki a spinspiral feliileten az order by disorder (rend a rendezet-
lenségbdl) mechanizmus segitségével [2].

4. Konstrudltam egy egy-spin modellt, ami leirja az dkermanitok csalddjaba tar-
toz6 magnetoelektromos, multiferroikus SroCoSi,O7 kristaly reciprocitassértd,
irdnyfiliggd dikroizmusat a paramégneses fazisban €s erds kiils6 méagneses térben.
A modell a kiilsé teret, az erds, konny(i-sik tipust anizotrépiat és a fém-ligandum



hibridizdciés mechanizmus 4ltal indukalt elektromos polarizdciot veszi figyelem-
be. Egyszerlisége ellenére a modell helyesen adja vissza a gerjesztési energia
térfiiggését. Csoportelméleti megfontoldsok segitségével levezettem a magneto-
elektromos kivalasztasi szabdlyokat. Az egy-ion modellt kiterjesztettem a racsra,
€s a kolcsonhatasok perturbativ figyelembevételével megmagyaraztam az egy-ion
kozelités sikerét a paramagneses fazisban [3].

5. A kozonséges kivalasztdasi szabdlyok egy szimmetrikus Hamilton-operatort per-
turbdlé operatorok bizonyos matrixelemeinek eltlinését garantdljak, feltéve hogy
ezen operatorok a Hamilton-operator csoportjanak bizonyos irreducibilis repre-
zentacioi szerint transzformalodnak. Ezt az elgondolast altalanositottam (tetszdleges
hosszusagu spint tartalmazo €s tetszdleges magneses szimmetridval rendelkezd mo-
dellekre) és megmutattam, hogy a csoport antiunitér szimmetriaelemei kapcsola-
tokat adnak a linedris operatorok maétrixelemeinek valos €s képzetes részei kozott.
Specidlisan, ha egy kétfogdsu forgatds az idotiikrozéssel kiegészitve szimmetridja
a Hamilton-operatornak, és a perturbalé operitorok parosak (paratlanok) ezen
szimmetria hatdsa alatt, akkor maétrixelemeik valdsak (tisztan képzetesek). Ezt az
eredményt alkalmazva a Sr,CoSi,O7 esetében a magnesezettség- és elektromos po-
larizacidoperatorokra 1j kivdlasztasi szabalyokat vezettem le. Ezeket a szabalyokat
a magnetooptikai abszorpcidomérések is igazoltdk a paramagneses [3] és rendezett
[4] fazisokban.
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