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3 Omoéwienie celu naukowego ww. prac i osiggnietych
wynikéw wraz z oméwieniem ich ewentualnego wykorzy-
stania

3.1 Wprowadzenie

Antyferromagnetyczne uktady liniowe wzbudzajg szerokie zainteresowanie zaréwno w zakresie
badan teoretycznych jak i eksperymentalnych z powodu wystepujacych efektéw kwantowych.
Z jednej strony, ich analiza teoretyczna jest znacznie mniej skomplikowana niz uktadéow dwu-
wymiarowych i trojwymiarowych, jednak (postugujac sie metodami ekstrapolacji) moze by¢
bardzo przydatna w przypadku opisu struktur magnetycznych o wyzszym wymiarze. Mozliwos¢
bardziej efektywnego opisu rzeczywistych uktadéw niskowymiarowych powoduje, ze teoretyczne
modele magnetykéw liniowych znajduja fizyczng realizacje w postaci konkretnych zwiazkéw fi-
zycznych. Jednym z najwazniejszych czynnikéw (a moze nawet najwazniejszym) decydujacych
o przydatnosci zastosowanego modelu i przyjetej metody symulacji jest zgodno$é¢ uzyskanych
wynikéw numerycznych z eksperymentem. Ze wzgledu na mniejsza ztozonos¢ obliczeniows i
wieksza liczbe prac teoretycznych, w pierwszej kolejnoéci realizacji fizycznej doczekaly sie mo-
dele opisujace uktady o matej wartosci spinu [1, 2, 3]. Wartos$¢ spinu decyduje takze o odmien-
nych efektach kwantowych. Antyferromagnetyczne jednorodne tancuchy Heisenberga o spinie
poltéwkowym charakteryzuja sie brakiem przerwy energetycznej [4], natomiast spin catkowity
powoduje powstanie przerwy energetycznej pomiedzy stanem podstawowym a najnizej lezacym
stanem wzbudzonym [5].

Przyktadem jednowymiarowego antyferromagnetyka ze spinem S = 1/2 moze by¢ YbyAss, kto-
rego wlasnosci moga by¢ dobrze opisane przy pomocy tego modelu opartego na nieskonczonych
tancuchach z dominujacym oddziatywaniem pomiedzy sasiednimi spinami wewnatrz tancucha,
chociaz jest uktadem 4f elektronowym. Jednak w przypadku tego zwiazku jego zachowanie w
obecnosci pola magnetycznego jest odmienne w poréwnaniu z typowymi jednorodnymi antyfer-
romagnetykami ze spinem S = 1/2. Pomiary niesprezystego rozpraszania neutronéw oraz ciepta
wlasciwego ujawnity powstanie przerwy energetycznej w obecnosci przytozonego pola magne-
tycznego. Istnienie przerwy energetycznej w tym przypadku jest konsekwencjg indukowania sie
naprzemiennego pola magnetycznego wzdtuz tancucha spinéw, co zostato dla YbyAsz opisane
w ramach modelu sine-Gordona [6, 7]. Podobny efekt zaobserwowano w przypadku zwiazkéw
miedzi [8, 9].

Zmaczacy wzrost dostepnej mocy obliczeniowej komputeréw powoduje, ze w badaniach ukta-
déw jednowymiarowych coraz wieksze znaczenie maja metody symulacji komputerowych [10,
11, 12]. Metody te réwniez podlegaja istotnej ewolucji [13]. Bardzo wazna role spetnia metoda
kwantowej macierzy transferowej (QTM), ktorej zalety prezentowane byly w szeregu publikacji
[14, 15, 16, 17]. W cyklu publikacji wchodzacych w sktad prezentowanego osiagniecia nauko-
wego zastosowalem te metode dla modelu Heisenberga. Skutecznosé tej metodologii w zakresie
symulacji wtasnosci niskotemperaturowych jednowymiarowych magnetykow zaréwno jednorod-
nych jak i niejednorodnych, zostata wczesniej potwierdzona i zaprezentowana we wczesniejszych
pracach dotyczacych uktadéw ze spinem S = 1 [18, 19] oraz pierécieniowych magnetykéw mo-
lekularnych o wigkszej wartosci spinu [20, 21, 22, 23|. Uzyskane w tym zakresie wyniki wraz z



literaturowym przegladem badan dotyczacych analizowanych przeze mnie uktadéw spinowych
z wykorzystaniem metody kwantowej macierzy transferowej przedstawione zostaty w publikacji
[19].

Publikacje [H1-H7] uszeregowane sa w porzadku wskazujacym na stopniowe i systematyczne
rozwiazywanie prezentowanego problemu naukowego. Pierwsza z cytowanych prac [H1] zawiera
wyniki bedace poczatkowym podejsciem do badanych probleméw. Zgodnos¢ wynikéw symula-
¢ji z danymi eksperymentalnymi magnetycznego ciepta wtasciwego dla zwigzku YbsAss w polu
magnetycznym i bez pola byta tylko jakosciowa, poniewaz wartosci teoretyczne systematycznie
przekraczaly te zmierzone. Wpltyw na ten fakt miaty przyjete wartosci parametréw mikrosko-
powych hamiltonianu oraz zalezno$¢ temperaturowa ciepta sieciowego. Parametry te zostaly
przyjete na podstawie wartosci proponowanych w literaturze poruszajacej te zagadnienia. War-
tosci te miescilty sie w stosunkowo szerokim zakresie wynikajacym z niepewnosci pomiarowych
danych doswiadczalnych oraz sposobu oszacowania tych parametréw. W nastepnej pracy [H2] za-
prezentowano wyniki obliczen przy zatozeniu innej wartosci catki wymiany. Analiza uzyskanych
wynikéw symulacji sktonita mnie do wykonania dalszych i czasochtonnych obliczen dla réznych
warto$ci parametréw modelu oraz przyjecie innej zaleznosci ciepta sieciowego. Zastosowatem
rowniez zmodyfikowanag metode ekstrapolacji wynikow numerycznych. Dzieki temu uzyskatem
bardzo dobra zgodno$é¢ z wynikami eksperymentalnymi dla czystego zwigzku YbyAss zaréwno
w obecnosci przytozonego pola magnetycznego jak i jego braku. Wyniki zaprezentowane zostaly
w pracy [H3]. W pracy [H4] dodatkowo znalazty sie rezultaty dla innej wartosci przytozonego
pola magnetycznego, ktore rowniez potwierdzity skutecznos¢ zastosowanego modelu i wtasci-
wego doboru wartosci parametréw mikroskopowych. W kolejnych dwéch publikacjach kontynu-
owatem prowadzone wczesniej badania, jednak teraz analiza dotyczyta uktadu domieszkowanego
(Yby_,Lu,)4As3 umieszczonego w zerowym polu magnetycznym [H5] oraz w obecnosci pola [H6],
gdzie przedstawione zostaty takze zagadnienia dotyczace skalowania ciepta wtasciwego wskazu-
jacego na istnienie fazy szkta Bosego w ukladzie domieszkowanym. Cykl prac stanowiacych
oméwienie prezentowanego osiagniecia naukowego koriczy praca [H7], w ktérej przedstawitem
podsumowanie metod numerycznych i symulacji zastosowanych wczesniej, a takze prezentuje
uzyskane wyniki niepublikowane poprzednio.

3.2 Charakterystyka modelu i opis metody symulacji
3.2.1 Opis modelu

Wtasnosci niskotemperaturowe zaréwno czystego zwiazku YbyAss jak i domieszkowanego
(Yb;_,Lu,)4As; mozna opisaé przy pomocy anizotropowego modelu Heisenberga z uwzgled-
nieniem antysymetrycznych oddziatywan Dzyaloshinskii-Moriya [24, 25]. Hamiltonian reprezen-
tujacy ten model dla jednowymiarowego uktadu ztozonego z L spindéw S = 1/2, umieszczonego
w zewnetrznym jednorodnym polu magnetycznym B przytozonym prostopadle do kierunku tan-



cucha, moze by¢ wyrazony w nastepujacej postaci:

L-1_ o . -1 o .
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Dokonujac przeksztatcenia w postaci obrotu sktadowych operatora spinu SZ w plaszczyznie X —Y
o kat 0:

S = cos(0)S? + (=1)"sin(0)S?
Sy = —(=1)'sin()S? +  cos(h)S! (2)
S? = &7

3 2

otrzymamy nastepujacy hamiltonian [26]:

L-1 L L
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i=1 i=1 i=1

ktory w przypadku braku zewnetrznego pola magnetycznego jest rownowazny izotropowemu
modelowi Heisenberga. W obecnoéci jednorodnego zewnetrznego pola o wartosci B, przytozo-
nego prostopadle do tancucha spinéw, indukuje sie zaréwno sktadowa jednorodna o wartosci
B* = Bcos(), jak i sktadowa naprzemienna o wartosci BY = Bsin(f). Réwnania (1) oraz (3)
opisuja sytuacje, gdy pole magnetyczne jest przytozone prostopadle do tancucha. W rzeczy-
wistym zwigzku, nawet jesli badana probka jest monokrystaliczna, to jej orientacja wzgledem
przyltozonego zewnetrznego pola magnetycznego moze by¢ rozna. W takiej sytuacji, przeprowa-
dzajac symulacje, nalezy uwzgledni¢ w modelu takze mozliwos¢ roéwnolegtej orientacji zewnetrz-
nego pola wzgledem kierunku wyznaczonego przez tancuch spinowy. Uwzgledniajac ten fakt,
ogblng posta¢ hamiltonianu mozna zapisa¢ w nastepujacej formie:
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W przypadku pola magnetycznego skierowanego wzdluz tancucha B* = B i B* = BY = 0,
natomiast dla pola skierowanego prostopadle mamy B* = Bcos(#), BY = Bsin(6), B* = 0.
Hamiltonian (4) moze by¢ teraz punktem wyjscia zaréwno do opisu ukltadu czystego YbyAsg jak
i domieszkowanego (Yby_,Lu,)sAss.

3.2.2 Metoda kwantowej macierzy transferowej

Wielkosci termodynamiczne takie jak ciepto wtasciwe, namagnesowanie czy podatnosé¢ magne-
tyczna, wymagaja obliczenia dla okreslonej temperatury 7', energii swobodnej F, ktora z kolei

zalezy od sumy stanéw Z:
1
F=—InZ, 5
3 (5)



gdzie § = 1/(kgT), a kg jest stala Boltzmana. Dokonujac diagonalizacji rozpatrywanego ha-
miltonianu H, doktadng wartos¢ sumy stanow uzyskamy jesli znamy wszystkie wartosci wtasne
operatora H dziatajacego w przestrzeni utworzonej ze sktadowych z-owych operatoréw spino-
wych |S7S7...S5% >. Woéwczas wymiar przestrzeni wynosi (25 + 1)L (S jest wartoscia spinu),
co dla dlugich tancuchéw powoduje, ze $cista diagonalizacja staje sie niemozliwa. Istotnym ele-
mentem metody kwantowej macierzy transferowej jest znalezienie jak najlepszego przyblizenia
sumy stanéw. Przyjety przeze mnie model (4) uwzglednia oddzialywanie pomiedzy najblizszy-
mi sgsiadami, wobec tego naturalne wydaje sie dokonanie podziatu hamiltonianu na operatory
dwuspinowe:

H= M2+ ...+Hro1) + (Hos+ ... +Hpa) =Hu +H,. (6)

Wewnatrz czedci nieparzystej H,, wszystkie operatory Ha;—12; komutujg ze sobg, podobnie jak
w przypadku czesci parzystej H,. Nie komutuja ze sobg jedynie H,, oraz H,. Dzigki takiemu
pogrupowaniu mozemy do sumy stanow zastosowaé twierdzenie Suzuki-Trottera dla operatorow
niekomutujacych [12]:

Z = lim 2, = lim Tr[e Hr/me=0Mo/m]™ (7)
gdzie m jest liczba naturalng okreslang jako indeks Trottera. Dokladnos¢ symulacji jest wobec
tego uzalezniona od dwoéch parametréw ekstrapolacyjnych m oraz L. Istota metody macierzy
transferowej jest operacja polegajaca na przejéciu z przestrzeni Hilberta o wymiarze zaleznym od
L do przestrzeni o wymiarze zaleznym od m. Zgodnie z twierdzeniem Suzuki-Trottera zbieznosé
ekstrapolacji w przypadku takiego transferu znacznie sie poprawia, gdyz doktadnosé¢ wyznaczo-
nej sumy stanéw zalezy od 1/m? a nie od 1/L [15].

Rozpatrujac przypadek zerowego pola magnetycznego oraz nieskonczonego tancucha (L — 00),
co odpowiada czystemu uktadowi YbyAss, model (4) redukuje sie do postaci izotropowego mo-

delu Heisenberga:
L—1

H=-J Z SiSit1. (8)
i=1
Model ten zostat opisany przy pomocy ansatzu Bethego [27] i jest szeroko cytowany w literaturze
[13, 28]. Jedynym parametrem okreslajacym ten uktad jest oddzialywanie wymiany J pomiedzy
najblizszymi sgsiadujacymi spinami. Przeprowadzajac symulacje dla roznych wartosci tego para-
metru i poréwnujac otrzymane wyniki z danymi eksperymentalnymi dla YbyAss, wyznaczytem
warto$¢ calki wymiany J/kp = —28 K [H3].

W celu okreslenia ciepta wlasciwego, zaréwno w przypadku nieskonczonych jak i skonczonych
tancuchow, kluczowym elementem symulacji jest znalezienie sumy stanow Z,,. W przypadku
tancuchéw nieskonczonych, sume standéw definujemy przy pomocy globalnej macierzy transfero-
wej W, ktorej wymiar zalezy od indeksu Trottera m:

Z,=Tr W), (9)

W granicy L — oo suma stanéw Z jest réwna najwickszej wartosci wtasnej globalnej macierzy
transferowej W [12]. Skraca to istotnie czas obliczen, poniewaz wktad do wartosci wtasnej wy-
nikajacy z kolejnych mnozen przez macierz YV zmniejsza sie wraz ze wzrostem L i najwieksza
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wartos¢ wtasna uzyskujemy po wykonaniu stosunkowo niewielkiej liczby mnozen, szczegdlnie w
wyzszych temperaturach.

W przypadku nieskoniczonych tancuchéw uwzglednitem réwniez obecnos$é zewnetrznego pola ma-
gnetycznego. Sposéb obliczenia sumy stanéw ulega wowczas pewnej modyfikacji. Spowodowane
jest to tym, ze uklad staje si¢ niejednorodny ze wzgledu na naprzemienne pole BY, ktére gene-
rowane jest przez oddzialywanie Dzyaloshinskii-Moriya. Wowczas poszukiwana suma standw

Zm =Tr (W1W2)L/2 (10)

zawiera iloczyn dwoch globalnych macierzy transferowych W, Ws, ktore odzwierciedlaja te
niejednorodnos¢.

Analiza dotyczaca wlasnosci uktadow skonczonych nie zmienia znaczaco postaci hamiltonianu,
tzn. dalej réwnanie (8) opisuje przypadek w zerowym polu magnetycznym natomiast (4) w
jego obecnosci. Nowym problemem staje sie teraz znalezienie sumy stanéw. Dla skoniczonych
tancuchow nie mozemy skorzystaé z mozliwosci obliczenia jej jako najwiekszej wartosci wiasnej.
Nalezy wowczas wyznaczy¢ Z,, dla poszczegdlnych tanicuchéw o parzystej i nieparzystej liczbie
weztow L [12]:

Zn = (b | WIW,)E"D/2 | 6)  dla nieparzystych L, (11)

Zb = (b | (W1W2)L/2 | a) dla parzystych L, (12)

gdzie wektory | a) i | b) zdefiniowane sa w nastepujacy sposob:

2m
[a) = > [10s5 .5 | ST---95) (13)
{Sz} r=1

2m

[0) = > 11 0ss.85., | ST-- S5a) - (14)

{S7}r=1

We wszystkich omawianych wyzej przypadkach (dla tancuchéw skoriczonych i nieskonczonych, w
obecnosci pola i w zerowym polu) obliczamy m-ta aproksymante 2, sumy stanéw Z. Na podsta-
wie tej wartosci mozemy wyznaczy¢ aproksymante C,, ciepta wlasciwego C' (i innych wielkosci
termodynamicznych) w danej temperaturze. W nastepnym kroku, stosujac twierdzenie Suzuki-
Trottera [12] nalezy dokonaé ekstrapolacji C,, w granicy m — oo. Na Rys. 1 przedstawiono
wyniki obliczonych wartoéci C,,, w funkeji 1/m? dla czterech réznych temperatur. Dla wysokich
temperatur zbieznos$é jest bardzo dobra i do obliczenia ciepta wtasciwego mozna przyjac, ze dla
duzych m warto$é¢ C,, zalezy liniowo od 1/m?. Jednak dla niskich temperatur zastosowalem
modyfikacje dotychczas stosowanej aproksymacji liniowej. W tym celu przez wszystkie punkty
opisane zaleznoscia C,, = f(1/m?) przeprowadzamy wielomiany aproksymacyjne stopnia k:

wy, = ioaj : (1>j. (15)

m2

Wéwcezas wspotezynniki a(()k) w kazdym z wielomianow stanowia wartos¢ ekstrapolowana cie-
pta wlasciwego. Wielomiany przeprowadzamy przez n punktéw odpowiadajacych warto$ciom

m =2+, Mmaz- Na Rys. 2 zaprezentowano przyktadowe wyniki dla dwoch réznych temperatur
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Rysunek 1: Zaleznos¢ ciepta wtasciwego od indeksu Trottera m dla réznych wartosci temperatury.

dla zerowego pola magnetycznego. W celu sprawdzenia doktadnosci ekstrapolacji skorzystatem
z wynikéw ansatzu Bethego (linia przerywana), ktore stanowia wartosci referencyjne. Widaé
wyraznie, ze wigksze wartosci stopnia k£ wielomianu prowadza do lepszej zbieznosci wynikéw.
Podobna analiza przeprowadzona zostala réwniez w obecnosci pola magnetycznego [H3|, gdzie
wartoscia referencyjna byty wyniki uzyskane przy uzyciu metody DMRG. Poprawa zbieznosci
jest szczegblnie wazna w niskich temperaturach, co prowadzi do uzyskania znacznie doktadniej-
szych wynikéw symulacji.

3.2.3 Wlasnosci fizyczne zwiazku Yb,As;

YbsAs; jest zwigzkiem nalezacym do grupy R4Xs, gdzie R reprezentuje jony ziem rzadkich,
a X moze by¢ jednym z jonéw As, Bi, P oraz Sb [29]. W wysokich temperaturach (7" > 295
K) zwiazek ma strukture Th3P,, gdzie jony Yb zajmuja miejsce fosforu, a jony As miejsce
toru. Atomy iterbu usytuowane sg wzdtuz czterech réwnowaznych kierunkéw réwnolegtych do
przekatnych szescianu. Uktad jest regularny ze staly sieci réwng 8,788 A [29, 30].

W temperaturze T' ~ 295 K wystepuje strukturalne przejscie fazowe pierwszego rzedu widoczne
w temperaturowej zaleznosci oporu elektrycznego i wspoétezynnika Halla [31]. Ponizej tej tem-
peratury jeden z kierunkéw (111) wzdtuz jednej z przekatnych szedcianu staje si¢ wyrdzniony.
W weztach tego tanicucha umieszczone sg tréjwartoéciowe magnetyczne jony Yb3*. Pozostale
3/4 to niemagnetyczne dwuwartosciowe jony Yb*™ zajmujace miejsce wzdtuz pozostatych prze-
katnych [32]. Odlegtoéci pomiedzy jonami Yb3* staja sie krétsze co prowadzi do tego, ze uktad
staje sie trygonalny, w ktérym kat wynosi 90, 8° [29]. Ponadto w niskich temperaturach Yb,As;
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Rysunek 2: Wyniki ekstrapolacji przeprowadzonych za pomoca wielomianéw stopnia k dla dwoch réznych
wartosci tempreratur T'= 1,5 K (a) oraz T'= 3,0 K (b).

wystepuje bardzo niska koncentracja nosnikéw tadunku rzedu 107 na jeden jon Yb*T [33, 34].
Jony Yb** maja jedng dziure w zamknietej powloce 4f i tworza jednowymiarowy lancuch ze
spinem S = 1/2 wzdtuz kierunku (111). Pole krystaliczne rozszczepia stan podstawowy J = 7/2
na cztery dublety. Pomiary rozpraszania neutronéw na krysztale YbsAss oraz temperaturowa
zaleznos¢ podatno$ci magnetycznej [35] potwierdzaja, ze uklad moze byé dobrze opisany za
pomocag modelu Heisenberga z powodu silnych oddziatywan antyferromagnetycznych wewnatrz
laicucha pomiedzy jonami Yb3t oraz relatywnie niewielkich oddzialtywan ferromagnetycznych
pomiedzy tancuchami [31].

3.3 Wyniki symulacji i poré6wnanie ich z danymi doswiadczalnymi
3.3.1 Wyniki symulacji ukladu czystego Yb,As; w zerowym polu magnetycznym

W przypadku braku zewnetrznego pola, w symulacjach wlasnosci YbyAsz dla przyjetego modelu
izotropowego Heisenberga (8), catka wymiany J jest jedynym parametrem charakteryzujacym
ten zwiazek. Do jej okreslenia wykorzystane zostaty wyniki eksperymentalne ciepta wtasciwego.
Nalezy jednak pamietac, ze zmierzone ciepto wtasciwe C.,, w danej temperaturze zawiera wktad
magnetyczny Cp,qgn Oraz sieciowe ciepto wlasciwe Cp,. W zwigzku z tym dokonujac symulacji
dla okreslonej wartosci oddziatywania wymiany J wyznaczymy wklad magnetyczny odejmujac
od zmierzonego ciepta wtasciwego wktad fononowy

Cmagn = Cea:p - Cph- (16)
W pierwszej kolejnodci wyznaczytem temperaturowa zaleznos¢ magnetycznego wktadu do cie-
pta wlasciwego dla réznych wartosci J [H3]. Otrzymane wyniki numeryczne okazaly sie w pelni

zgodne z tymi uzyskanymi w pracy [13] opartymi na metodzie ansatzu Bethego [27]. Wyniki
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Rysunek 3: Temperaturowa zaleznos¢ zmierzone-
go ciepla wlasciwego Ceyp/T W zerowym polu ma-
gnetycznym (otwarte symbole) w poréwnaniu z wy-
nikami symulacji Cpagn dla réznych wartosci catki
wymiany J.

Rysunek 4: Temperaturowa zalezno$¢ ciepla wta-
$ciwego w zerowym polu magnetycznym. Cezy, - dane
eksperymentalne dla YbyAss, Cpy - cieplo sieciowe,
Cmagn - wklad magnetyczny.

oparte na metodzie ansatzu Bethego postuzyly jako wartosci referencyjne dla sprawdzenia do-
ktadnosci symulacji wykonanych z zastosowaniem izotropowego modelu Heisenberga. Na Rys.
3 zaprezentowano, obok zmierzonego ciepta wtasciwego (Ceyp) zwigzku YbyAss, takze wyniki
symulacji magnetycznego wktadu do ciepta wlasciwego dla poszczegdlnych wartosci J. Widac,
ze dla J/kp < —27 K Cyqgn przekracza w niskich temperaturach C.,,, co powodowatoby, ze sie-
ciowy wktad do ciepta wtasciwego musiatby by¢ ujemny. Jednocze$nie dokonanatem analizy nu-
merycznej wktadu sieciowego, ktora doprowadzita do przyjecia innej zaleznosci temperaturowe;j
Con(T') od tej, ktéra zastosowana byta poprzednio w pracach [H1,H2]. Ostatecznie, uwzglednia-
jac wyniki dopasowania parametrow « oraz (3 uzyskalem nastepujaca temperaturows zaleznosé
fononowego ciepta wladciwego:

Cop =aT?*+3T°, a=1,11-10"%[J/(mol - K*)], B =4,9-107°[J/(mol - K°)]. (17)

Réznica pomiedzy przyjetym w pracach [H1,H2| sieciowym cieptem wlasciwym, a tym okreslo-
nym w rownaniach (17) byta powodem tego, ze zgodno$é pomiedzy rezultatami numerycznymi i
doswiadczalnymi byta tylko jako$ciowa. Rys. 4 przedstawia uzyskane wyniki symulacji zaréwno
sieciowego (linia kropkowana), jak i magnetycznego (linia przerywana) wktadu do ciepta wlasci-
wego oraz catkowitego ciepta whasciwego (linia ciagta). Ponadto w postaci symboli prezentowane
sg dane ekperymentalne zmierzonego ciepta oraz po odjeciu oszacowanego wktadu sieciowego.

Bardzo dobra zgodno$¢ wynikow numerycznych i do$wiadczalnych stata sie podstawa do przy-
puszczenia, ze przyjety model bedzie moégt réwniez by¢ zastosowany w przypadku préobki umiesz-
czonej w zewnetrznym polu magnetycznym, a takze dla prébek domieszkowanych niemagnetycz-
nymi jonami lutetu (Yb(_z)Lug)sAss. Z punktu widzenia efektow kwantowych wystepujacych
w rozpatrywanym uktadzie nalezy podkresli¢, ze dla ukladéw jednowymiarowych ze spinem
S = 1/2 w zerowym polu magnetycznym nie ma przerwy energetycznej. Oczekujemy jednak,
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ze po przytozeniu zewnetrznego pola magnetycznego ta przerwa si¢ pojawi, co bedzie mozna
zweryfikowaé¢ majac dla przyjetego modelu efektywnie dziatajaca metode symulacji.

3.3.2 Wyniki symulacji uktadu czystego Yb,As; w polu magnetycznym

Symulacje uktadu umieszczonego w zewnetrznym polu magnetycznym wymagaty okreslenia,
oprocz oszacowanego juz parametru oddziatywania wymiany J, takze nastepnych parametrow
wystepujacych w rozpatrywanym modelu (4). Pierwszy z nich (kat 6) pojawia sie przy prze-
ksztatceniu hamiltonianu (1) i reprezentuje obrot operatorow spinowych w ptaszczyznie X — Y.
W wyniku tej operacji uzyskujemy hamiltonian (3), ktéry z punktu widzenia ztozonosci prze-
prowadzanych symulacji jest najbardziej efektywny. Przyktadajac zewnetrzne pole magnetyczne
prostopadle do kierunku tancucha, indukuje sie naprzemienne pole magnetyczne, co jest efektem
oddziatywan Dzyaloshinskii-Moriya. W hamiltonianie (1) oddzialywanie to jest reprezentowane
przez wyrazenie Jsin(26). Dokonujac przeksztatcenia do hamiltonianu (3), kat 6 okresla rela-
cje pomiedzy odziatywaniem Dzyaloshinskii-Moriya a oddziatywaniem wymiany. Na podstawie
analizy numerycznej oraz wynikow pomiaréw namagnesowania dla zwiazku YbyAsz ustalono, ze
tg(f) = 0,19 [26] i te warto$¢ zastosowalem w symulacjach dla zwiazku YbyAs;.

Nastepny parametr niezbedny do wykonania symulacji to czynnik Landego g. W zalezno$ci
od kierunku przytozonego pola magnetycznego wzgledem kierunku tancucha spinéw wyroéznimy
gL oraz g). Pierwszy z nich dotyczy przypadku, gdy zewngtrzne jednorodne pole magnetyczne
przytozone jest prostopadle do tancucha, a drugi réwnolegle. Obie wartosci zostaly okreslone na
podstawie analizy pomiaréw dyfrakcji neutronéw w polu magnetycznym [36, 37] i te wartosci
przyjatem bez jakiejkolwiek modyfikacji w symulacjach (g, = 1,3 oraz g = 3,0).

Majac ustalone wszystkie parametry wystepujace w modelu (4) przeprowadzitem symulacje tem-
peraturowej zaleznosci ciepta wtasciwego dla pieciu roznych wartosci przytozonego jednorodnego
pola magnetycznego B = 4, 8, 12, 16 oraz 19,5 T. Rezultaty symulacji porownalem z wynikami
pomiaréw dla krysztatu, ktérego sposéb przygotowania zostal doktadnie opisany w pracy [29].
W pomiarach uzyto probki polidomenowej, a wiec w symulacjach nalezato uwzgledni¢ fakt, ze
kierunek przytozonego zewnetrznego pola magnetycznego moze byé rozny wzgledem kierunku
tancucha spinéw. W zwigzku z tym mozemy przyjacé, ze dla probki monokrystalicznej i dla jed-
norodnego pola magnetycznego B przylozonego w kierunku (111) 25% domen w prébee jest
usytuowanych tak, ze przytozone pole jest réwnolegte do wyrdznionego kierunku tancucha spi-
néw. Dla pozostatych 75% domen kierunek ten jest prostopadly, a efektywne pole magnetyczne
oddzialujace na tancuch w tym przypadku wynosi B, ;s = Bsin(70°). To efektywne pole generuje
jednorodng sktadowg B* = B, sy cos(#) oraz naprzemienne pole BY = B.sssin(6).

Ostatecznie, nalezy uwzgledni¢ wkiad od 25% domen, dla ktérych przylozone zewnetrzne pole
wynosi B i jest réwnolegle do tancucha oraz wktad od 75% domen, dla ktérych zewnetrzne pole
jest réwne By i jest prostopadie do tancucha:

C/T(B) =0,75-C, /T(Bess) + 0,25 - C/T(B) (18)

Wiyniki przedstawione zostaty na Rys. 5 1 6, gdzie por6wnano rezultaty numeryczne (pelne sym-
bole) z danymi do$wiadczalnymi YbsAs; (otwarte symbole) [H3,H4]. Dobra zgodno$¢ wynikéw
symulacji z danymi doswiadczalnymi wystepuje w calym zakresie rozpatrywanych temperatur
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Rysunek 5: Zaleznos¢ temperaturowa ciepla wla- Rysunek 6: Zaleznos¢ temperaturowa ciepta wia-
Sciwego dla réznych wartosci przylozonego pola ma-  Sciwego dla réznych wartosci przyltozonego pola ma-
gnetycznego B = 4, 8, 16 T. Otwarte symbole odpo-  gnetycznego B = 12 oraz 19,5 T. Otwarte symbole
wiadaja danym eksperymentalnym, natomiast pelne  odpowiadaja danym eksperymentalnym, natomiast
symbole - wyniki numeryczne. pelne symbole - wyniki numeryczne.

i dla wszystkich wartosci pél magnetycznych. Potwierdza to skutecznosé¢ przyjetego modelu,
efektywnosé metody symulacji, a takze whasciwe oszacowanie parametréw hamiltonianu (4).

Umieszczenie zwigzku YbsAs3 w zewnetrznym polu magnetycznym powoduje otwarcie przerwy
energetycznej pomiedzy stanem podstawowym a najnizej lezacym stanem wzbudzonym. Wiel-
kos¢ przerwy dla danego pola mozna okresli¢ na podstawie wartosci T;,q., ktora oznacza tem-
perature odpowiadajaca maksimum temperaturowej zaleznosci ciepta wlasciwego C'(B)/T. Nie
mozemy jednak odczytaé¢ potozenia tych maksiméw bezposrednio z wykresow przedstawionych
na Rys. 5 i 6, poniewaz przerwa energetyczna jest okreslona przez naprzemienne pole magne-
tyczne BY, ktore z kolei generowane jest tylko przez czes¢ prostopadla do tancucha. Wyznaczone
eksperymentalnie ciepto wtasciwe dla okreslonego pola magnetycznego zawiera takze sktadnik
C). Pierwszym krokiem jest wiec okreslenie wktadu prostopadiego €' dla odpowiadajecego mu
pola B.rs. Nastepnie wyznaczamy potozenie T),,, 1 wreszcie obliczamy przerwe energetyczng
A generowang przez pole naprzemienne BY. Dokladny opis obliczenia przerwy A zostal przed-
stawiony w pracy [H3]. Wyniki uzyskane numerycznie, a takze na podstawie analizy pomiaréw
niesprezystego rozpraszania neutronéw [36] zaprezentowano w pracy [H3] (Rys. 6) oraz [H4]
(Rys. 2). W obu przypadkach przerwa energetyczna jest proporcjonalna do B%3, co zgadza sic
z wynikami dla modelu sine-Gordona [6].

3.3.3 Wyniki symulacji uktadu domieszkowanego (Yb(_,Lu,)sAs; w zerowym po-
lu magnetycznym

W przypadku czystego uktadu YbyAss przyjety model jednowymiarowego antyferromagnetyka
Heisenberga oraz zastosowana technika symulacji opieraty si¢ na zatozeniu, ze wtasnosci zwigzku
mozemy opisa¢ traktujac caly uktad jako zbiér nieskonczenie dtugich tancuchéw ztozonych z
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Rysunek 7: Ciepto wlaéciwe O /T w zerowym polu ~ Rysunek 8: Zaleznos¢ temperaturowa ciepla wia-
magnetycznym obliczone dla réznych dlugosci L lan- — Sciwego (Yb;_,Lu,)4Ass dla réznej koncentracji do-
cucha. Symbole pelne odpowiadaja wartogciom dla ~ mieszek x. QTM oznacza wyniki numeryczne, pozo-
nieskoficzonych taficuchéw. stale to dane eksperymentalne.

jonéw magnetycznych. Po wprowadzeniu do uktadu domieszek jonéw niemagnetycznych Lu,
nie mozna juz traktowac¢ tancuchéw jako obiekty o nieskonczonej dtugosci. W zwiazku z tym
nalezalo wprowadzi¢ pewne modyfikacje do samej techniki kwantowej macierzy transferowej i w
inny sposob oblicza¢ sume stanéw. Rownanie (10) nalezalo zastapi¢ dwoma réwnanianiami (11)
i (12) dla tancuchéw o nieparzystej i parzystej liczbie weztow.

Nastepnym krokiem jest okreslenie wktadéw jakie wnosza do ciepta wlasciwego tancuchy o réznej
i skonczonej dtugosci. Zaktadajac jednorodny rozktad domieszek wzdtuz tancucha, kazdy wezet
obsadzony jest jonem magnetycznym z prawdopodobienstwem p, a jonem niemagnetycznym
z prawdopodobienstwem x = 1 — p. Wowczas prawdopodobienstwo py wystgpienia tancucha
o dtugoéci L wynosi p(1 — p)?. Liczba wszystkich taficuchéw o dtugoéci L jest réwna ny =
Npr(1—p)?, gdzie N jest dtugodcia catego tanicucha, wzdtuz ktérego lezg rozpatrywane skorficzone

tanicuchy. Natomiast liczba wszystkich tanicuchéw o dowolnych diugosciach (L = 1,---,00)
wyraza sie poprzez nastepujacg sume:
n=>) ng=N> p"(1-p)*=N(1-p)*> p"=N(1-pp. (19)
L=1 L=1 L=1

Uwzgledniajac powyzsze zatozenia, rozktad prawdopodobienstwa wystapienia tancuchow o dtu-

gosciach L wynosi:
ny  Np*(1—p)* L—1
A N(1—p)p ( ) (20)

a ciepto wtasciwe przypadajace na jeden spin dla uktadu domieszkowanego mozemy obliczy¢ na
podstawie réwnania [38, 39]:

n & N(1— ad
C:NZWLCL:(ANp)prL_l(l—p)CL. (21)
L=1 L=1
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Uwzgledniajac fakt, ze koncentracja domieszek x = 1 — p ciepto witasciwe przypadajace na
jeden mol dla rozpatrywanego uktadu domieszkowanego (Yby_,Lu,) 4As3 mozemy wyznaczy¢
za pomoca nastepujacego wyrazenia [H5]:

C =2’ i(l —x)toy. (22)

Ze wzgledu na ztozonos¢ obliczen, nie jest mozliwe wyznaczenie C', dla dowolnie duzych wartosci
L, jednak wktad do catkowitego ciepta wtasciwego pochodzacy od tancuchéw o duzej dhugosci
zmniejsza sie wraz ze wzrostem L [H5]. Ponadto dla dostatecznie duzej wartosci L (L > Ly)
okazuje sie, ze C, zalezy liniowo wzgledem 1/L, co pozwala w tym przypadku wyznaczyé¢ w
sposob analityczny wktady do catkowitego ciepta wtasciwego. Na Rys. 7 przedstawiono wyni-
ki symulacji ciepta wtasciwego C dla réznych dlugosci tancuchéw w zaleznosci od 1/L. Dane
dotycza dwdch roznych temperatur: T'= 7 K oraz T = 14 K. Wida¢ wyraznie, ze dla wyzszej
temperatury zalezno$¢ C,(1/L) jest liniowa praktycznie dla dowolnego L, a rozbieznosci od li-
niowosci sa niewielkie i to tylko dla matych L. W nizszych temperaturach obserwujemy wigksza
rozbiezno$¢ od liniowej zaleznodci, ale w dalszym ciggu jest to obecne tylko dla stosunkowo
matych dtugosci tancuchow. Ostatecznie, dla kazdej z rozpatrywanych przez nas temperatur
mozna okresli¢ wystarczajaco duza warto$¢ L, powyzej ktorej C, jest proporcjonalne do 1/L.
Mozemy wéwczas wyznaczy¢ analitycznie formute, ktora okresli nam wartosé ciepta dla dowolnie
duzych wartosci L bez potrzeby wykonywania czasochtonnych obliczen numerycznych. Symu-
lacje przeprowadzitem w calym zakresie badanych temperatur dla wartosci L < 30. Na Rys. 7
przedstawiono takze wyniki dla tanicuchow nieskonczonych (w postaci pelnych symboli), wyni-
kajace z obliczen za pomocg ansatzu Bethego, ktore z bardzo duza doktadnoscia pokrywaja sie
z rezultatami uzyskanymi metoda ekstrapolacji danych numerycznych Cp przy L — oc.

Ostatecznie formuta pozwalajaca znalezé ciepto wtasciwe w przypadku uktadéw domieszkowa-
nych, w ktérych koncentracja domieszek wynosi x ma postac:

C=a?. fju — @) Cy(L)L + O(L > L), (23)

L=1

gdzie Cy,(L) oznacza cieplo wlasciwe przypadajace na jeden spin obliczone numerycznie dla
tanicuchéw o dtugosciach L < Lo, natomiast C(L > L) reprezentuje sumaryczny wktad pocho-
dzacy od wszystkich taficuchéw o dtugosciach L > Ly (wyliczony analitycznie przy zatozeniu, ze
C'p, jest liniowe wzgledem 1/L) [H5]. Na Rys. 8 przedstawiono poréwnanie wynikéw eksperymen-
talnych ciepta wlasciwego zwiazku (Yb;_,Lu,)sAss w zerowym polu magnetycznym z wynikami
symulacji dla koncentracji domieszek x = 1% oraz x = 3%, a takze dla x = 0%. Mozna zauwa-
zy¢ silng redukcje ciepta wlasciwego wraz z niewielkim wrostem koncentracji domieszek. Dobra
zgodnos¢ w calym zakresie temperatur potwierdza skutecznosé¢ przyjetego modelu teoretycznego
i techniki symulacyjnej nie tylko w przypadku uktadu czystego, ale réwniez domieszkowanego.

Podobne obliczenia, jak w przypadku ciepta wlasciwego, mozemy przeprowadzi¢ w celu oblicze-
nia $redniej przerwy energetycznej dla okreslonej koncentracji domieszek. Analogicznie do C',
wystepujacego w rownaniu (22), mozemy zdefiniowa¢ Ay, jako przerwe energetyczna odpowia-
dajaca uktadowi o dtugosci L. Wowcezas $rednig przerwe energetyczng obliczymy w nastepujacy
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Rysunek 10: Poréwnanie wynikéw numerycznych z
eksperymentalnymi dla probki umieszczonej w polu
magnetycznym B = 18 T w przypadku koncentracji

x =3%). domieszek z = 1% i = 3%.
sposob:

A/J::xQ-Si(l—quAL/J

L=1

(24)

Obliczenia numeryczne wykonane zostaly dla L < 20 metoda Scistej diagonalizacji, natomiast
dla L > 20 zaleznos¢ przerwy energetycznej od dlugosci tancucha wyznaczytem analitycznie
[H5] na podstawie przyjetych zalozen konforemnej teorii pola (CFT) [40, 41, 42]:

b

a
Al =T+ Thi)

(25)
Istotna réznica w obliczeniach przerwy energetycznej w stosunku do ciepta wlasciwego wynika
z faktu, ze dla tancuchow o parzystej liczbie spindéw stan podstawowy jest niemagnetycznym
singletem, a dla nieparzystej magnetycznym dubletem [40]. Wobec tego $rednia przerwa energe-
tyczna obliczona zostata osobno dla tancuchow sktadajacych sie z parzystej i nieparzystej liczby
spinéw. W obu przypadkach jednak Ay oznacza przerwe pomiedzy pierwszym stanem wzbu-
dzonym a stanem podstawowym. Ponadto obliczenia wykonatem nie tylko dla x = 0,01 oraz
x = 0,03. Uzyskane wyniki przedstawiono w pracy [H5]. Warto zauwazy¢, ze srednia przerwa
energetyczna dla x = 0,01 oraz z = 0,03 ma stosunkowo matg wartos¢ jednak jej wplyw na
redukcje ciepta wlasciwego jest wyraznie istotny.

3.3.4 Wyniki symulacji ukltadu domieszkowanego (Yb;_ ,Lu,) ;As; w zewnetrznym
polu magnetycznym

Przeprowadzenie symulacji dla uktadu domieszkowanego (Yb;_,Lu,),As; umieszczonego w ze-
wnetrznym polu magnetycznym wymagato zastosowania wszystkich opisanych wezesniej technik
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Rysunek 12: Poréwnanie wynikéw numerycznych z
eksperymentalnymi probki umieszczonej w polu ma-
gnetycznym B = 3 T, B =9 T i koncentracji domie-
szek x = 3%.

numerycznych oraz przyjetych zatozen do rozpatrywanego modelu (4). Z punktu widzenia zto-
zonosci problemu jest to przypadek najbardziej skomplikowany i wymagajacy czasochtonnych
obliczen zarowno ze wzgledu na czas obliczen komputerowych, ale takze z powodu analizy nume-
rycznej i statystycznej uzyskanych wynikéw symulacji. Po pierwsze, w zwiazku z tym, ze uktad
jest domieszkowany nalezy przeprowadzi¢ obliczenia dla duzej liczby skonczonych tancuchow.
Niezbedne jest takze znalezienie sumy stanéw, osobno dla nieparzystej (11) i parzystej (12),
liczby weztow L w tancuchu. Po drugie, zastosowaé nalezato rozktad statystyczny domieszek i
uwzgledni¢ rézne wartosci koncentracji x. Ponadto uwzgledniajac fakt, ze probka jest polidome-
nowa i umieszczona jest w zewnetrznym polu magnetycznym, nalezy w obliczeniach przyja¢ pel-
na posta¢ hamiltonianu (4). W zwiazku z tym dla kazdej wartosci L oraz dla kazdej temperatury
T i przytozonego pola B, musimy uwzgledni¢ zaréwno réwnolegta jak i prostopadty orientacje
przytozonego pola w stosunku do kierunku tancucha. Doktadny opis tej procedury przedsta-
wiono w Rozdziale 3.3.2. Podsumowujac, symulacje wymagaja obliczenia wktadu prostopadtego
i rownolegtego dla réznych dlugodci tancucha L, temperatury T', warto$ci zewnetrznego pola
magnetycznego B oraz koncentracji x.

Wyniki symulacji temperaturowej zaleznosci ciepta wlasciwego w poroéwnaniu z danymi ekspe-
rymentalnymi dla zwiazku (Yb;_,Lu,)sAs3 w przypadku réznych wartosci pola B = 3, 4, 8,
9, 12 oraz 18 T i réznych koncentracji x = 1% oraz 3% przedstawiono na Rys. 9 — 12. Bardzo
dobra zgodno$¢ wynikéw numerycznych z danymi eksperymentalnymi potwierdza, ze ten najbar-
dziej skomplikowany z punktu widzenia metodologicznego, ale takze numerycznego przypadek
efektywnie realizuje si¢ w sytuacji rozpatrywanego zwigzku.
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Rysunek 13: Zaleino$é (26) ciepla wlasciwego w =~ Rysunek 14: Zaleznoi¢ (27) ciepta wlasciwego w
zerowym polu magnetycznym dla czystego zwiazku zerowym polu magnetycznym dla czystego zwiazku
YbyAsz oraz domieszkowanego. Yb4As3 oraz domieszkowanego.

3.3.5 Fizyczna realizacja fazy szkla Bosego w przypadku zwigzku Yb,As; oraz
(Ybl,wLum)4A53

Wyniki ciepta wtasciwego, a takze analiza dotyczaca przerwy energetycznej moga by¢ réwniez
przydatne w dyskusji na temat zachowania sie rozpatrywanego zwigzku w sposéb charaktery-
styczny dla fazy szkta Bosego, ktora przewidziana zostata w ukladach spinowych [43], a eks-
perymentalnie potwierdzona w przypadku quasi-jednowymiarowego zwiazku T1CuCly [44, 45].
Jest to rzadko wystepujacy stan materii, w ktérym jednym z charakterystycznych zachowan jest
brak przerwy energetycznej. W przypadku jednowymiarowych antyferromagnetykéw istnienie
przerwy energetycznej lub jej brak uzaleznione jest m. in. od rodzaju spinéw. W uktadach o
catkowitym spinie przerwa wystepuje dla jednorodnych taficuchéw [5], natomiast w uktadach ze
spinem poléwkowym pojawia w przypadku alternacji oddziatywan pomiedzy spinami [6]. Ponad-
to, na zachowanie si¢ przerwy energetycznej istotny wptyw ma wystepowanie niemagnetycznych
domieszek [40]. Eksperymentalna weryfikacja pojawienia sie fazy szklta Bosego w przypadku
zwigzku umieszczonego w zewnetrznym polu magnetycznym jest mozliwa na podstawie wy-
stepowania eksponencjalnej zalezno$ci namagnesowania [46]. Charakterystyczna jest wowczas
niskotemperaturowa zaleznos¢ ciepta wtasciwego, ktora odbiega od zaleznosci eksponencjalnej i
wyraza si¢ nastepujacym réwnaniem [47]:

C(T)=A- (kgT/J) " exp(—y(kgT/J)"'?), (26)

gdzie A oraz ~y zaleza od koncentracji domieszek oraz przyltozonego pola magnetycznego. Nato-
miast obecno$¢ przerwy energetycznej mozna potwierdzi¢ na podstawie zaleznosci:

C(T) = Coexp(—A/(ksT)), (27)

gdzie C jest stala.
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Rysunek 16: Zaleznosé (26) ciepla wlasciwego w
przylozonym polu magnetycznym domieszkowane-
2o (Yby_,Lu,)4Ass dla koncentracji domieszek x =

3%.

Rysunek 15: Zalezno$é (27) ciepla wlasciwego
w przylozonym polu magnetycznym dla czystego
zwiazku YbyAss.

Uzyskane wyniki ciepta wtasciwego dla uktadu domieszkowanego w przypadku zerowego pola
magnetycznego zostaly przeskalowane zgodnie z zaleznosciami (26) oraz (27) i przedstawione na
Rys. 13 oraz 14. Wida¢ wyraznie réznice w skalowaniu si¢ ciepta wlasciwego w obu przypadkach
co $wiadczy o tym, ze wprowadzenie niemagnetycznych jonéw Lu przeprowadza uktad do fazy
szkta Bosego.

Podobng analize mozemy wykona¢ w przypadku czystego uktadu YbyAss, jak i domieszko-
wanego (Yb;_,Lu,)sAss umieszczonych w zewnetrznym polu magnetycznym. Przytozenie pola
magnetycznego powoduje jednak, ze nie mozemy bra¢ pod uwage wktadu do ciepta wlasciwego
pochodzacego od pola przytozonego rownolegle do kierunku tancucha, poniewaz naprzemienne
pole magnetyczne BY indukowane jest tylko w przypadku prostopadle przylozonego zewnetrz-
nego pola. Sposob uzyskania czeci prostopadtej ciepta wlasciwego zostatl krétko juz opisany w
Rozdziale 3.3.2, a doktadnie przedstawiono w pracach [H3, H6]. Na Rysunku 15 pokazano wyniki
dla uktadu czystego i roznych wartosci przytozonego pola magnetycznego w zakresie B = 4—19,5
T. Eksponencjalna zaleznos¢ ciepta wtasciwego w niskich temperaturach dla wszystkich warto-
Sci B, zgodna z prawem skalowania (27), potwierdza istnienie przerwy energetycznej. Z kolei na
Rys. 16 przedstawiono wyniki dotyczace uktadu domieszkowanego dla koncentracji domieszek
xr = 3%, gdzie ciepto wtasciwe skaluje sie zgodnie z (26), co $§wiadczy o wygaszeniu przerwy ener-
getycznej i przejsciu uktadu do fazy szkta Bosego. W pracy [H6| pokazano rowniez analogiczne
wyniki dla koncentracji x = 1%.

3.4 Podsumowanie

Publikacje [H1-H7] bedace podstawa zaprezentowanego osiagniecia naukowego stanowia jednote-
matyczny cykl przedstawiajacy wyniki symulacji wlasnosci niskotemperaturowych jednowymia-
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rowego modelu Heisenberga w odniesieniu do czystego zwigzku YbyAss oraz domieszkowanego
(Yby_,Lu,)4Ass, zarbwno w przypadku obecnosci przytozonego zewnetrznego pola magnetycz-
nego jak i jego braku. Analiza uzyskanych wynikéw numerycznych i ich poréwnanie z danymi
eksperymentalnymi, pozwolity na dyskusje dotyczaca wystepujacych w rozpatrywanym zwigz-
ku efektéw kwantowych. Wszystkie wymienione publikacje sa efektem pracy dwoch zespotow:
zajmujacych sie zagadnienianiami teoretycznymi oraz doswiadczalnymi, jednak moj wklad w
zakresie teoretycznym jest decydujacy. W odniesieniu do metodologii obejmuje nastepujace ele-
menty:

e Samodzielne opracowanie algorytméw niezbednych do wykonania symulacji wlasnosci ni-
skotemperaturowych jednorodnego modelu Heisenberga ze spinem S = 1/2, przy zasto-
sowaniu metody kwantowej macierzy transferowej, dla nieskonczonych jak i skonczonych
tanicuchéw spinowych.

e Samodzielne wykonanie implementacji opracowanych algorytméw i uruchomienie progra-
mow komputerowych majacych na celu obliczenie sumy stanéw i funkcji termodynamicz-
nych oraz przystosowanie kodéw do wykonania efektywnych obliczen réwnolegtych.

e Opracowanie ulepszonej procedury ekstrapolacyjnej, co spowodowato uzyskanie doktad-
niejszych wynikow ciepta wlasciwego dla danej temperatury, a takze mozliwo$é¢ wykonania
symulacji w obszarze nizszych warto$ci temperatur istotnych z punktu widzenia wystepo-
wania efektow kwantowych.

W odniesieniu do aspektow fizycznych prezentowanego osiggniecia naukowego, méj wktad polega
na:

e Zaproponowaniu modelu dla badanego zwiazku, a takze okresleniu zaleznosci tempera-
turowej sieciowego ciepta wtasciwego, ktora ustalona dla uktadu czystego bez pola ma-
gnetycznego, byta wykorzystana do wyznaczenia eksperymentalnego magnetycznego ciepta
wlasciwego.

e Uzyskaniu bardzo dobrej zgodnosci wynikow numerycznych ze zmierzonym magnetycznym
cieptem wtasciwym w przypadku uktadu czystego w zerowym polu i w obecnosci przyto-
zonego pola magnetycznego, umozliwiajace demonstracje istnienia przerwy energetycznej i
potwierdzenie prawa skalowania B?? znanego wczesniej dla modelu sine-Gordona.

e Wykazaniu, ze przy zalozeniu jednorodnego rozktadu domieszek, zwiazek (Yb;_,Lu,)sAs;
jest bardzo dobra realizacja fizyczna modelu Heisenberga z jednorodnym rozktadem skon-
czonych tancuchéw ze spinem S = 1/2.

e Wykazaniu istnienia fazy szkta Bosego w przypadku rozpatrywanego zwiazku, bedacej efek-
tem naprzemiennego pola magnetycznego wzdtuz kierunku tancucha.
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. Omoéwienie pozostalych osiggnie¢ naukowo - badawczych

Gléwne zainteresowania naukowo-badawcze sa blisko zwigzane z zagadnieniami przedstawiony-
mi w prezentowanym powyzej osiagnieciu naukowym i dotyczg symulacji wlasnosci niskowy-
miarowych uktadéw spinowych. Zakres dziatalnosci obejmujacy tematyke nie ujeta w ramach
gtownego osiggnecia naukowo-badawczego i uzyskane przeze mnie wyniki mozna rozpatrywac z
punktu widzenia dwédch obszaréw naukowych.
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Pierwszy obszar o charakterze czysto fizycznym obejmuje modelowanie, symulacje wtasnosci
oraz interpretacje uzyskanych wynikow dla uktadéw o réznych wartosciach spinéw. W szcze-
gblnosci we wczesniejszym okresie pracy naukowej przedmiotem badan byty uktady z przerwa
energetyczng Haldane’a ze spinem S = 1, gdzie symulacje przeprowadzone byly w oparciu o
model Heisenberga dla nieskonczonych tancuchéw spinowych. Nastepnag klasg uktadéw byty ma-
gnetyki molekularne, ktorych wtasnosci mozna opisa¢ za pomoca zamknietych jednorodnych jak
i niejednorodnych (z punktu widzenia wartosci spinu) pierscieni spinowych. Niejednorodnosé
moze by¢ takze rozumiana w odniesieniu do réznych wartosci oddziatywan wzajemnych miedzy
spinami oraz pomiedzy spinami a zewnetrznym polem magnetycznym. We wszystkich rozpatry-
wanych przypadkach uzyskane wyniki teoretyczne byty poréwnywane z dostepnymi wynikami
pomiaréw eksperymentalnych. Z punktu widzenia wlasnosci fizycznych badane byty takie wiel-
kosci jak ciepto wlasciwe, namagnesowanie i podatno$¢é magnetyczna w funkcji temperatury lub
przyltozonego zewnetrznego pola magnetycznego.

Drugi obszar badan koncentruje sie na zagadnieniach numerycznych, ktoére co prawda stanowia
tylko narzedzie do uzyskania wynikéw w obszarze fizycznym, jednak w zwiazku ze wzrostem
mocy obliczeniowych systemoéw komputerowych, to narzedzie staje sie bardzo efektywnym spo-
sobem weryfikacji zalozonych modeli teoretycznych. Znaczna cze$é swojej pracy naukowej po-
Swiecitem na opracowanie algorytméw i ich implementacje w zastosowanych symulacjach. Innym
istotnym problemem byto przygotowanie programéw do obliczen réwnolegtych i wykorzystanie
wektoryzacji obliczen, co pozwalato na znaczne skrocenie czasu potrzebnego na wykonanie sy-
mulacji. Wiazalo sie to takze z badaniem efektywnosci zréwnoleglania programéw. Waznym
elementem w przypadku symulacji numerycznych jest takze dostosowanie opracowanych algo-
rytméw do konkretnych platform superkomputerowych.

Lista prac zawierajacych pozostate wyniki uzyskane w pracy naukowej, ktore nie zostaly przed-
stawione w gléwnym osiagnieciu naukowym (pozycje [H1] - [H7]) sa oznaczone w spisie literatury
ponizej jako [Al] - [A23].
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