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Kurzfassung

In dieser Arbeit wird der Einfluss der anisotropen Dzyaloshinskii-Moriya Wechselwir-
kung auf das Anregungsspektrum des frustrierten Spinleitersystems BiCu,POg (kurz:
BCPO) untersucht. Als Grundlage werden die Ergebnisse einer kontinuierlichen unitér-
en Transformation fiir die frustrierte Spinleiter verwendet. Mit Hilfe von Stérungstheorie
wird der Effekt der anisotropen Wechselwirkung auf die Dispersion der Triplonen analy-
siert. Das Ziel ist es, einen Satz von Parametern zu finden, der den niederenergetischen

Bereich der Dispersion beschreibt, ohne unrealistische Kopplungen anzunehmen.

Abstract

In this thesis the influence of the anisotropic Dzyaloshinskii-Moriya interaction on the
excitation spectrum of the frustrated spinladder system BiCuyPOg (short: BCPO) will
be investigated. As a basis the results for a frustrated spin ladder by a continuos unitary
transformation will be used. The effect of the anisotropic interaction on the dispersion
of triplons will be analysed by perturbation theory. The aim is to find a set of parame-
ters, which is able to describe the low-energy part of the dispersion without assuming

unrealistic couplings.
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Teil 1

Theoretische Grundlagen:
Modelle und Methoden






1 Einleitung

Ein Festkorper besteht aus einer Vielzahl wechselwirkender Atome, die jeweils aus einem
Kern und einer bestimmten Anzahl an Elektronen zusammengesetzt sind. Die Eigenener-
gien jedes einzelnen Atoms sind diskret. Durch die Vielzahl an (meist unterschiedlichen)
Atomen in einem Festkorper verschmelzen diese diskreten Eigenenergien zu sogenannten
Energiebandern, die in ein Valenz- und ein Leitungsband aufgeteilt werden. Auf mikro-
skopischer Ebene wird ein Festkorper anhand seiner Gitterstruktur klassifiziert [1]. In
der theoretischen Festkorperphysik werden Gitterstrukturen meist mit Hilfe von Spin-
Modellen beschreiben. Das beriihmteste Modell, um die Wechselwirkung zwischen zwei

Spins zu darzustellen, ist das Heisenberg-Modell. Der Hamiltonoperator
HHeisenberg = JS;S; (101)

beschreibt die Wechselwirkung zwischen zwei Spins S; und S, [2]. Das Vorzeichen der
Kopplungskonstante J entscheidet, ob es sich um eine ferromagnetische (J < 0) oder
um eine antiferromagnetische (J > 0) Wechselwirkung handelt. Der Hamiltonoperator
aus Gleichung[1.0.1]ist spinisotrop, d.h. alle Spinkomponenten sind gleichgestellt. Neben
der isotropen Wechselwirkung existieren in jedem realen Material spinanisotrope Wech-
selwirkungen. Sie werden jedoch meist in theoretischen Berechnungen aufgrund ihrer
komplizierten Struktur vernachléssigt. Im Jahr 1958 fithrte DZYALOSHINSKII 3] mittels
phénomenologischer Argumentation eine antisymmetrische spinanisotrope Wechselwir-
kung

Hp =D - (S; xSy) (1.0.2)

zwischen zwei Spins S; und S, ein, um den schwachen Ferromagnetismus in hauptséch-
lich antiferromagnetischen Materialien erkldren zu konnen. Der Vektor D aus Gleichung
besitzt konstante reelle Koeffizienten. Zwei Jahre spiter gelang es MORIYA [4] die
antisymmetrische anisotrope Wechselwirkung aus Gleichung theroretisch herzulei-
ten. Dazu wurde die Anderson Theorie des Supertauschs um die Spin-Bahn-Kopplung
erweitert. Die Wechselwirkung aus Gleichung wird auch als Dzyaloshinskii-Moriya
Wechselwirkung (kurz: DM-Wechselwirkung) bezeichnet. Die Spin-Bahn-Kopplung ist
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ein relativistischer Effekt und proportional zur vierten Potenz der Kernladungszahl Z |5].
Das bedeutet, dass die Spin-Bahn-Kopplung und damit die DM-Wechselwirkung bei
Atomen mit hoher Kernladungszahl einen nicht vernachléassighbaren Einfluss besitzt. Thr
Effekt zeigt sich beispielsweise in der aufgehobenen Entartung der elementaren Anre-
gungen. Die Verbindung BiCuyPOg (kurz: BCPO) besitzt solch ein aufgespaltenes An-
regungsspektrum. Aufgrund der hohen Kernladungszahl von Bismut (Elementsymbol
Bi und Kernladungszahl Z = 83) [5] ist es notig anisotrope Wechselwirkungen bei der
Analyse von BCPO zu beriicksichtigen. Die Struktur von BCPO besteht aus gekoppel-
ten frustrierten Spin S=1/2 Heisenberg-Leitern. Im Jahr 2014 publizierten PLUMB et al.
eine theoretische Analyse mittels quadratischer Bondoperatoren-Theorie zu diesem Ma-
terial [6]. Thr Ziel war es die Anregungen im energetisch niedrigen Bereichen (2-4 meV)
zu beschreiben. Dazu wéahlten sie anisotrope Wechselwirkungen, deren Grofe 60% von
der isotropen Wechselwirkung ausmachen. Diese gigantischen Anisotropien scheinen sehr
fragwiirdig vor dem Hintergrund, dass ihr Ursprung in der Spin-Bahn-Kopplung liegt.
Die Anisotropien sollten deswegen einen Wert annehmen, der ca. 10-20 % von der iso-

tropen Wechselwirkung entspricht.

In dieser Arbeit soll untersucht werden, ob das entartete Anregungsspektrum von

BiCuyPOg mit geringen Anisotropien von ca. 10-20%, beschrieben werden kann. Als
Grundlage dient die bereits geloste frustrierte Spin S=1/2 Heisenberg-Leiter, durchge-
fiihrt mit einer kontinuierlichen unitéren Transformation (engl: continuos unitary trans-
formation, kurz: CUT) von DRESCHER und KRULL. Aufbauend darauf soll der Einfluss
der anisotropen Dzyaloshinskii-Moriya Wechselwirkung auf das Anregungsspektrum mit-

tels Storungstheorie im Rahmen einer Mean-Field Naherung untersucht werden.



2 Bondoperatoren

2.1 Triplettoperatoren

Das einfachste Modell fiir wechselwirkende Spins stellt ein isoliertes Dimer dar.

St SR

Abbildung 2.1: Schematische Darstellung eines Dimers. Die grauen Punkte stehen fiir den linken
(SL) und den rechten (SR) Spin mit jeweils S=1/2. Die schwarze Linie stellt die
Kopplung J zwischen den Spins dar.

Es sollen hier zwei Spins S=1/2 betrachtet werden. Der dazugehorige Hilbertraum H ist

vierdimensional. Der Hamiltonoperator
H=JS"'S®, J>0 (2.1.1)

beschreibt eine rein antiferromagnetische Heisenberg-Wechselwirkung auf einem Dimer.
Eine mogliche Basis ist durch das Singlett |s) und die drei Tripletts |z), |y) und |z)
gegeben. SACHDEV und BHATT nutzten diese Basis fiir die Untersuchung eines zweidi-
mensionalen Gitters, bestehend aus gekoppelten Dimeren mit jeweils zwei Spins S=1/2.
Im Rahmen einer Mean-Field-Rechnung konnten sie den Ubergang zwischen der dime-
risierten und magnetisch geordneten Phase von Quantenantiferromagneten qualitativ
beschreiben . Dabei definierten sie die Operatoren st und t*1, die die dazugehorigen
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Zusténde angewandt auf ein abstraktes Vakuum ]6} erzeugen, wie folgt:

|s) = st |0) =7(|N> 5 (2.1.2a)
jz) = t"1[0) = 7<m> 1) (2.1.2b)
ly) = 1[0) = \%(!TTHIM) (2.1.2)
12) = 70 [0) = — ([10) + 1)) (2.1.2d)

Sl

Diese vier Zustidnden sind Eigenzustinde des Hamiltonoperators aus Gleichung Sie
bilden eine Orthonormalbasis fiir den vierdimensionalen Hilbertraum H eines einzelnen

Dimers. Die Spinoperatoren haben in dieser Basis die Form

1 - . i~
gl — 5 (ﬁta s =) ieamtmﬂ) (2.1.3a)
By
1 - - ~ i~
SR — 5 <3Tta +ETs Y ieaﬁvtmt’) : (2.1.3b)
By

Die griechischen Indizes stehen fiir z, y und z. Diese Darstellung hat den Nachteil,
das System eines einzelnen Dimers in grofere und unendlichdimensionale Hilbertraume
einzufiigen [8]. Es ist beispielsweise bei dieser Schreibweise moglich mehrere Tripletts auf
einem Dimer vorzufinden [8]. Eine Darstellung, in der dies nicht der Fall ist und die sich
eignet, ein einzelnes Dimersystem in grofere Hilbertrdume einzufiigen, wird im néchsten

Unterkapitel vorgestellt.

2.2 Hardcoreoperatoren

Der Zustand niedrigster Energie eines Dimers mit antiferromagnetischer Wechselwir-
kung, siehe ist der Singlettzustand. Dieser wird als Referenzzustand

1
0) =|s) = — — 2.24
0) = 1s) = <5 (1t4) = I41) (2:2.4)
genutzt [8]. Wir definieren die sogenannten Triplettoperatoren als

o1 = |z) (s (2.2.5a)
t9T = |y) (s] (2.2.5b)
21 = |2) (s|. (2.2.5¢)
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Die Spinoperatoren S und S® haben in dieser Operatorbasis die Form

X 1 0s .
st = 3 (t f e — Zleamtﬁ’w) (2.2.6a)

Byy

o (.. o .
SR — -3 <t Tt 4 Zleamtmtﬁ : (2.2.6b)

Byy

Die griechischen Indizes stehen fiir , y und z. Durch explizites Ausrechnen lésst sich

zeigen, dass die Basiszustianden die Identitéat

L= |s) (s| + [) (z[ + [y) (yl +[2) (2]
— |s) (s| + Zto"*ta (2.2.7)

erfiillen. Umgestellt nach dem Singlettprojektor ergibt sich der Zusammenhang
[s) (s| =1 = > T, (2.2.8)

Ausgehend von der Matrixdarstellung der Triplettoperatoren ist die lokale Kommuta-

torrelation durch

[t t71] = [s) (@] |B) (s| — |8) (s]]s) (o
= Japs) (s| = 18) (a

= bap (1 - Zt%W) — ¢Pfge (2.2.9)

~

gegeben. Der Kommutator von jeweils zwei Tripletterzeugern /-vernichtern verschwindet
stets. Diese Kommutatorrelation beschreibt sogenannte Hardcore-Bosonen. Sie sagt an-
schaulich aus, dass sich nur ein Triplett lokal auf einem Dimer befinden kann.

Von nun an betrachten wir ausgedehnte Modelle, auf dessen Gitterpliatze jeweils ein
Dimer vorzufinden ist. Werden Triplettoperatoren, die sich auf Gitterplédtzen ¢ und j

befinden, betrachtet, so muss die Kommtatoralgebra auf

[tia; tjﬂ’w = 51;]' <5a,ﬁ (1 — Z ti’Y:Tti’Y> — tlﬂ’Ttia> (2210)
v

erweitert werden.

Im weiteren Verlauf dieser Arbeit werden wir diese Operatoren verwenden.
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3 Spinleiter-Modelle

In diesem Kapitel werden die Spin S=1/2 Heisenberg-Leiter (kurz: Spinleiter) und ver-
schiedene Variationen vorgestellt.

Die Spinleiter stellt die Struktur vieler Materialien dar. Sie kann deswegen in der ex-
perimentellen Festkorperphysik untersucht werden. Insbesondere die Kuprate SrCu;O3
und A14Cuy4Oy; (A = {Sr, Ca, La}), sowie die Verbindungen La,SriqCuz,Oy4; und
(C5H12N),CuBry realisieren durch ihre Struktur das Modell der Spinleiter und wurden
bereits ausfiihrlich theoretisch analysiert [9-11]. Die Spinleiter ist ein in der theoretischen
Festkorperphysik haufig untersuchtes und auch gut verstandenes Modell, siehe [9-12]. Sie
wurde mit Hilfe unterschiedlichster Methoden analysiert, z.B. Dichtematrix Renormali-
sierungsgruppe (kurz: DMRG) [13|, exakte Diagonalisierung |14], Lanczos-Methode [15],
Quanten-Monte-Carlo [16], sowie mit perturbativen Methoden [17,18]. Desweiteren wur-
de die Spinleiter mit unterschiedlichen CUT-Varianten untersucht, z.B. mit der pertur-
bativen CUT (kurz: pCUT) [19], der selbstdhnlichen CUT (kurz: sCUT) [20] und der
verbesserten perturbativen CUT mit direkter Auswertung (kurz: deepCUT) [21].

In den nachfolgenden Unterkapiteln soll zuerst der Ubergang von isolierten Dimeren
zur Spinleiter beschrieben werden. Anschliefsend wird dieses Modell auf die frustrierte
Spinleiter erweitert. In dem vorletzten Unterkapitel wird dargestellt, wie die Kopplung
mehrerer Spinleitern untereinander beschrieben werden kann. Im letzten Unterkapitel
soll die Struktur des Quantenantiferromagneten BiCuy,POg (kurz: BCPO) aufgezeigt

werden, der in dieser Arbeit untersucht wird.
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3.1 Spinleiter

Um den Ubergang von isolierten Dimeren, siche Kapitel auf die Spinleiter durchzu-
fiihren, werden der linke Spin S¥ und der rechte Spin SF des Dimers i mit dem jeweils

linken Spin S{.jrl und rechten Spin SEH des Dimers ¢ + 1 gekoppelt.

J|

Jl

R
i—2 i—1 ¢ i+1 i42

Abbildung 3.1: Schematische Darstellung der Spinleiter. Die grauen Kreise stellen Spins mit
S=1/2 dar. Die roten Linien stehen fiir die Holmkopplung J)| und die schwar-
zen Linien fiir die Sprossenkopplung J,. Die tiirkisfarbene Gerade stellt die
Symmetrieachse der Spinleiter dar.

Diese Spinleiter wird durch den Hamiltonoperator

H=J H, + J||7‘[|| mit (3.1.1&)
M=) Sist (3.1.1b)
M=) SiSi. (3.1.1¢)

beschrieben. Hierbei steht der Index i fiir den Gitterplatz des jeweiligen Dimers, in Be-
zug auf Spinleitern meist Sprosse genannt. Die Variable 7 nimmt die Werte L fiir den
linken Spin und R fiir den rechten Spin einer Sprosse an. Die Holmkopplung wird mit
J)| bezeichnet und die Sprossekopplung mit J,. Wir betrachten den Fall einer antifer-
romagnetischen Spinleiter, d.h. fiir die Kopplungen gilt .J,, .Jy > 0. Das Verhéltnis von
Holmkopplung zu Sprossenkopplung wird mit 2=/, bezeichnet und stellt den Entwick-
lungsparameter fiir die CUT dar. Das bedeutet es wird eine Entwicklung im Grenzfall

isolierter Sprossen (z = 0) durchgefiihrt.

Um die Spinleiter besser analysieren zu konnen, wird der Hamiltonoperator aus Glei-
chungen [3.1.1] mit Hilfe der Bondoperatoren aus Kapitel [2.2] umgeschrieben. In dieser
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Darstellung hat der Hamiltonoperator die Form

Ho_ 50 0 (3.1.2)
Ji
mit
3
(0) — O‘7T (6]
HO = 421+Zti £ (3.1.3a)

1) x a,t o a, 4o
HWY = 5 Z <ti tiv1 T tz’—i—lti)

7,
r SFA
+ 9 Z tia Tti—l-Tlti t?ﬂ
z,a;éﬂ

xr
Tpont 1848
SIS et
t,a#p

T a,T ot Qo
50 (ti £ 48 tiH) . (3.1.3b)

HO bzw. HY stehen fiir alle Terme, die nullter bzw. erster Ordnung in z sind. Die
griechischen Indizes stehen fiir die Moden x,y und z [22]. Da alle Moden beziiglich des

Hamiltonoperators gleichgestellt sind, ist die Spinleiter isotrop.

Der Hamiltonoperator H") beschreibt Hiipfprozesse der Tripletts zu benachten Dime-
ren sowie Quantenfluktuationen. Die bilinearen Terme ¢°7t¢, | und {7t aus Gleichung
beschreiben Hiipfprozesse. Werden nur diese Terme in H ) beriicksichtigt und die
Hardcoreeigenschaft der Operatoren, siche Unterkapitel [2.2] vernachléssigt, so kann der
Hamiltonoperator H aus Gleichung mit Hilfe einer Fouriertransformation diagona-
lisiert werden. Die Tripletts stellen folglich bei Systemen, die nur bilineare Hiipfprozesse
enthalten, die elementaren Anregungen dar.

Die Terme tf"Tt?jjl und ¢t | beschreiben Quantenfluktuationen. Diese sorgen dafiir, dass
Tripletts nicht mehr die elementaren Anregungen des Systems darstellen. Anschaulich
fiihren die Quantenfluktuationen zu einer Polarisationswolke um das Triplett. Deshalb
wird das Triplett inklusive der magnetischen Polarisation der Umgebung zu einem neuen
Quasiteilchen, dem Triplon, zusammengefasst. Dieses stellt die elementare Anregung in

einem wechselwirkenden System von Dimeren dar.

Die oben beschriebene Spinleiter ist invariant unter einer Spiegelung entlang der Gera-
den, die senkrecht durch die Mitte der Sprossen verlauft, siche Abbildung Aufgrund
dieser Symmetrie existieren keine Matrixelemente zwischen Unterrdumen mit ungera-

der und gerader Anzahl an Quasiteilchen [23|. Das bedeutet, dass die Triplonen eine
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unendliche Lebensdauer besitzen [23].

3.2 Frustrierte Spinleiter

Wird die Spinleiter aus dem vorherigen Kapitel um eine antiferromagnetische Wechsel-
wirkung zwischen den Ubernéchst-Nachbar-Spins auf dem Holmen erweitert, erhilt man

die frustrierte Spin S=1/2 Heisenberg-Leiter (kurz: frustrierte Spinleiter).

R

1—2 1—1 1 t+1 142

Abbildung 3.2: Schematische Darstellung der frustrierten Spinleiter. Die grauen Kreise stellen
Spins mit S=1/2 dar. Die roten Linien stehen fiir die Holmkopplung Jy|, die
schwarzen Linien fiir die Sprossenkopplung J; und die blauen Linien fiir die
Ubernéchst-Nachbar-Kopplung Js.

Die frustrierte Spinleiter wird durch den Hamiltonoperator

M=) Sist (3.2.4b)
Hy=) SiSi, (3.2.4¢)
My =) SIS, (3.2.4d)

beschrieben. Dieser Hamiltonoperator entspricht dem der Spinleiter aus Gleichungen
und wurde um die Ubernéichst-Nachbar-Wechselwirkung auf dem Holmen, ausge-
driickt durch Hs, erweitert. Die Kopplung zwischen den Uberniichst-Nachbar-Spins auf
den Holmen wird mit J, bezeichnet und soll wie die anderen Kopplungen antiferroma-
gnetisch sein: J,>0. Aufgrund der zusitzlichen Ubernichst-Nachbar-Wechselwirkung ist

das System frustriert. Es existiert kein klassischer Grundzustand, der allen Kopplungen
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gerecht Wirdﬂ.

Die Spiegelsymmetrie der Spinleiter ist bei der frustrierten Spinleiter noch immer er-
halten. Deshalb ist auch in diesem Modell die Lebensdauer der Triplonen unendlich,
siehe Unterkapitel [3.1] Im Vergleich zur Spinleiter besitzt die frustrierte Spinleiter ne-
ben dem Parameter x einen weiteren Parameter y, der das Verhéltnis zwischen der
Ubernschst-Nachbar-Kopplung zur Néchst-Nachbar-Holmkopplung y="72/J, beschreibt.

Hierbei ist anzumerken, dass Jj und J; beides Holmkopplungen sind.

Zur besseren Analyse wird der Hamiltonoperator der frustrierten Spinleiter ebenfalls

mit Hilfe der Bondoperatoren aus Kapitel [2.2] ausgedriickt, sodass sich

H
Tt 3400 4 94(10) 4 /00) (3.2.5)
Jy
mit
HID = - Z ( 7tha+2 zofzta)
Ty , o
+ o Z t; th+T2tzﬁtz+2
i,a7f
.Iy T
- Z t; th—&-Tthtf—&-Q
B,a#B
y Oé « Oé «
Z ( ot 4 Ztl“) (3.2.6)
ergibt.

Die Terme 'H(O’O) bzw. H0 entsprechen den Termen H(® bzw. HM) aus Gleichungen

3.1.3a] bzw. [3.1.3b] Der erste Index bezieht sich auf die Ordnung in = und der zweite
Index auf die Ordnung in y.

!Der quantenmechanische Néel-Zustand ist ebenfalls nicht der Grundzustand eines frustrier-
ten/unfrustrierten Spinsystems.
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3.3 Kopplung mehrerer Spinleitern

In dieser Arbeit untersuchen wir ein Material, das sich durch ein zweidimensionales Mo-
dell aus gekoppelten (frustrierten) Spinleitern beschreiben lasst. Wechselwirken mehrere
Spinleitern miteinander, so gibt es zusétzlich zu dem Hamiltonoperator der einzelnen

Leitern noch den Zwischen-Leiter-Kopplungsterm

H =0 sish.,. (3.3.7)
‘7.j

Der Summenindex i steht fiir die Sprossen der Leitern und j fiir die jeweilige Leiter. Es

wird also der rechte Spin der j-ten Leiter auf der i-ten Sprosse Sfj an den linken Spin

der (j + 1)-ten Leiter auf der i-ten Sprosse S{-jj 41 gekoppelt. Die nachfolgende Abbildung

[3.3] verdeutlicht die Kopplung zweier Spinleitern.

J/

SR QL.
. 1,] i,J+1
J
Abbildung 3.3: Schematische Darstellung zweier gekoppelter Spinleitern. Die grauen Kreise stel-
len Spins mit S=1/2 dar. Die roten Linien stehen fiir die Holmkopplung J||, die

schwarzen Linien fiir die Sprossenkopplung J; und die griinen Linien fiir die
Zwischen-Leiter-Kopplung J'.

Der Hamiltonoperator dieses Modells

ngsamt = <Z HLeiter,j) + Hl (338)

J
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setzt sich zusammen aus den Hamiltonoperatoren der einzelnen Leitern (Hrpeiter,;), und
dem Hamiltonoperator, der die Kopplung der Leitern untereinander beschreibt (#'). Im
weiteren Verlauf dieser Arbeit wird gezeigt, wie der Hamiltonoperator aus Gleichung
mit Hilfe einer geeigneten Naherung diagonalisiert werden kann. Es soll hier er-

wahnt werden, dass die einzelnen Spinleitern auch frustriert sein kénnen.

3.4 Die Struktur von BCPO

Ein Beispiel fiir ein Material, das durch gekoppelte frustrierte Spinleitern beschrieben
werden kann, stellt der Quantenantiferromagnet BCPO dar. Mit Hilfe von inelastischer
Neutronenstreuung wurde das Anregungsspektrum dieser Kristallstruktur analysiert.
Aufgrund dieser zeigt das Material interessante Phénomene in seinem Anregungsspek-
trum auf [6]. In diesem Abschnitt soll zuerst nur auf die Struktur von BCPO eingegangen

werden.

Qoo0o0-

Bi CusCugP O

Abbildung 3.4: Kristallstruktur von BCPO. Die orthorhombische Einheitszelle mit der Lange
a besteht aus frustrierten Spinleitern mit einer Hohe von a’ = 0.162a. Um die
bereits eingefithrten Kopplungsbezeichnungen beizubehalten, werden die hier
eingezeichneten Kopplungen wie folgt identifiziert: J1 = Jj, J2 = Jo, J3 = J
und Jy = J; . Die Abbildung wurde entnommen aus @

Es ist deutlich in Abbildung [3.4] zu erkennen, dass die Struktur von BCPO Spinleitern
mit Ubernachst-Nachbar-Wechselwirkungen auf den Holmen beinhaltet. Dabei stellen
zwei kristallographisch verschiedene Arten an Kupferkationen, Cuy und Cug, die Spins
der Spinleiter dar.

Die Spins der Kupferionen derselben Art koppeln mit der Kopplungskonstanten .Jy ent-
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lang der b-Achse und stellen die Ubernichst-Nachbar-Kopplungen auf den Holmen der
Spinleiter dar. Die Spins der Kupferionen unterschiedlicher Art koppeln entlang der
Spinleiter in b-Richtung mit der Kopplungsstirke J. Sie bilden ein Zick-Zack-Muster
und stellen die Nachst-Nachbar-Wechselwirkung entlang der Holme der Spinleiter dar.
Es konnte experimentell gezeigt werden, dass gilt: J' < J| [6]. Mit diesem Argument
ist gerechtfertigt, dass J’ die Zwischen-Leiter-Kopplung beschreibt und J, der Sprossen-
kopplung entspricht EL Beide Kopplungen verlaufen entlang der c-Achse. Alle Kopplungen
sind antiferromagnetisch. Somit handelt es sich bei BCPO um eine frustrierte Spinleiter.
Die Zwischen-Leiter-Kopplung J’ sorgt dafiir, dass die Struktur von BCPO mittels des

zweidimensionalen Spinleitermodells aus Kapitel beschrieben werden kann.

Der Unterschied zwischen den Kupferkationen liegt in der restlichen Struktur des Kris-
talls begriindet. Tauscht man alle Kupferkationen der Sorte Cup durch Cug und um-
gekehrt aus, so wiirde die Kristallstruktur nicht in sich selbst iibergehen, siche Abbil-
dung [3.4L Aufgrund dieser Tatsache ist die Inversionssymmetrie entlang aller Kopplun-
gen gebrochen. Der kristallographische Unterschied zwischen den Kupferkationen ist ein
Grund fiir die Vermutung, dass die Kopplungsstéirke zwischen den Spins der Kupferka-

tionen Cup nicht identisch zu der Kopplung zwischen den Spins der Kupferkationen Cug

ist [24].

J/
J 2
J| A

J1
R

1—2 1—1 ) t+1 1+ 2

Abbildung 3.5: Skizze der Kopplungen zwischen den Spins der Kupferkationen Cup (A) und
Cug (B) nach TSIRLIN [24]. Die grauen Kreise stellen Spins mit S=1/2 dar.
Die roten Linien stehen fiir die Nachst-Nachbar-Kopplung J| zwischen den ver-
schiedenen Kupferkationen Cus und Cug. Die schwarzen Linien stehen fiir die
Sprossenkopplung J |, die dunkelblauen Linien fiir die Ubernichst-Nachbar-
Kopplung Jo zwischen den Kupferkationen Cua und die hellblauen Linien fiir
die Ubernichst-Nachbar-Kopplung J} zwischen den Kupferkationen Cug.

2Es wiire theoretisch auch méglich, dass .J; die Zwischen-Leiter-Kopplung und J’ die Sprossenkopplung
darstellt.
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Abbildung zeigt das Kopplungsschema nach TSIRLIN einer einzelnen Spinleiter. Es
ist deutlich zu erkennen, dass die unterschiedlichen Ubernschst-Nachbar-Kopplungen
Jo und J), die Spiegelsymmetrie, die durch die Mitte der Sprossen entlang der Holme
verlauft, brechen. Dieser Effekt wird in dieser Arbeit vernachlassigt. Es wird davon aus-

gegangen, dass die beiden Uberniichst-Nachbar-Kopplungen J, und .J5 identisch sind.
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4 CUT-Methode

Quantenmechanische Vielteilchensysteme mit Korrelationen sind theoretisch aufwéndig
zu beschreiben. Der Hamiltonoperator eines solchen Systems ist meist sehr kompliziert
und nicht mit Hilfe einer einzigen einfachen unitdren Transformation diagonalisierbar.
Mit Hilfe der CUT-Methode ist es moglich, einen komplexen Hamiltonoperator H auf ein
einfacheres effektives Modell H.¢ abzubilden. Dazu wird der Hamiltonoperator H schritt-
weise durch das systematische Anwenden von unitéren Transformationen vereinfacht bis
dieser in einer weniger komplizerten Form vorliegt. Erstmals wurde diese Methode von
WEGNER [25] und unabhéngig davon von GLAZEK und WILSON |[26,27| présentiert.

4.1 Konzept der CUT

Mit Hilfe einer unitdren Transformation U lésst sich aus einem gegebenen Hamiltonope-

rator H ein effektiver Hamiltonoperator H.g wie folgt bestimmen
Heg = UHUT. (4.1.1)

Dabei handelt es sich um einen Basiswechsel. Die Eigenwerte von H wie z.B. die Di-
spersion werden nicht gedndert. Anstatt einer diskreten unitdren Transformation wird
bei der CUT-Methode eine kontinuierliche unitére Transformation U (1) verwendet, die

abhingig von dem sogenannten Flussparameter [ ist. Es gilt
H()=U)HU (1) (4.1.2)

mit der Anfangsbedingung

U(0)=1. (4.1.3)
Wird Gleichung partiell nach dem Flussparameter differenziert, ergibt sich eine
Differentialgleichung erster Ordnung, die Flussgleichung fiir H (1)

OH () =[n (1), H (). (4.1.4)
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Hierbei bezeichnet 7 (1) = (0,U (1)) UT (1) den Generator der CUT. Dieser ist antihermi-
tesch: 0 (I) = —n' (I). Die Losung dieser Differentialgleichung fiir [ — oo definiert den
effektiven Hamiltonoperator

H (00) = Hesr- (4.1.5)

Observablen O (1) miissen ebenfalls mit derselben unitéren Transformation in die neue

Basis umgeschrieben werden. Hier gilt ebenfalls die Flussgleichung
A0 (1) =[n(l),0 ()] (4.1.6)

analog zur Flussgleichung des Hamiltonoperators [4.1.4!

4.2 Generatoren

Der Generator der CUT kontrolliert den Fluss des Hamiltonoperators, siehe Gleichung
4.1.4] und beeinflusst so seine konkrete Gestalt. In diesem Unterkapitel sollen verschie-

dene Generatoren kurz vorgestellt werden.

4.2.1 Wegner Generator

Fiir den Generator nach WEGNER 7weg [25] wird der Hamiltonoperator #H in einen

diagonalen H,4 und einen nichtdiagonalen Anteil H,,; geméf
H="Hi+ Hna (4.2.7)
aufgeteilt. Der Generator ist definiert als
weg = [H (1), Hna ()] = [Ha (1), Hna ()] (4.2.8)

Die Konvergenz dieses Generators konnte allgemein fiir endliche Hilbertrdume bewiesen
werden [25}2§].

4.2.2 Teilchenzahlerhaltender Generator

Der teilchenzahlerhaltende Generator (englisch: particle-conserving-generator, kurz: pc-
Generator) 7,. wurde von MIELKE [29] in Bezug auf Bandmatrizen und unabhéngig
von KNETTER und UHRIG in Bezug auf Vielteilchensysteme [30]| vorgeschlagen. Bei der

Formulierung des pc-Generators ist es notwendig, den Hamiltonoperator im Quasiteil-
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chenbild zweiter Quantisierung
HO)=H" O)+H O)+H () (4.2.9)

darzustellen [1
Dabei beinhaltet H* (1) die teilchenzahlerhéhenden, H° (1) die teilchenzahlerhaltenden
und #~ (1) die teilchenzahlerniedrigenden Terme des Hamiltonoperators [}

Der pc-Generator ist definiert als
Moe = HT (1) —H (I). (4.2.10)

Die Banddiagonalitdt bei MIELKE bzw. die Blockbanddiagonalitdt bei KNETTER und
UHRIG des Anfangshamiltonoperators wird wéihrend des Flusses vom pc-Generator er-
halten |29,30]. Das bedeutet, die maximale Anzahl an erzeugten Quasiteilchen bleibt
wahrend der Berechnung konstant. Der effektive Hamiltonoperator am Ende der CUT ist
blockdiagonal teilchenzahlerhaltend und die Quasiteilchenunterrdume nach ihrer Ener-

gie sortiert.

Bei der Diagonalisierung eines Hamiltonoperators ist es meist nicht notig den gesam-
ten Operator zu diagonalisieren, sondern nur bestimmten Unterrdume, die durch ihre
Anzahl an Quasiteilchen gekennzeichnet sind [20,31]. Um beispielsweise die Energie des
Vakuums, also die Grundzustandsenergie, zu berechnen, reicht es aus, den Unterraum
(0), auch 0-Teilchenraum genannt, vom restlichen Hamiltonoperator zu entkoppeln. Im
0-Teilchenraum existieren keine Quasiteilchen. Dieser Unterraum entspricht also dem

physikalischen Grundzustand des Systems. Der On-Generator [31]
Non = Hg (1) — Hy (1) (4.2.11)

ist der simpelste Generator, der nur den 0-Teilchenraum vom restlichen Hamiltonopera-
tor entkoppelt. Hg (1) steht fiir alle Terme in H (1), die Quasiteilchen aus dem Vakuum
erzeugen, H, (1) beinhaltet alle Terme, die Zustdnde mit einer Quasiteilchenanzahl un-
gleich Null in das Vakuum iibergehen lassen.

Soll zusétzlich zur Energie des Vakuums die Energie der niedrigsten elementaren Anre-

gungen, also die Dispersion, berechnet werden, so kann der 1n-Generator

mn = Hg (1) +Hy (1) = Hy (D) = Hy (1) (4.2.12)

!Der formulierte Generator nach MIELKE arbeitet ausschlieRlich auf Matrixlevel. Der Generator nach
KNETTER und UHRIG ist sowohl mittels der zweiten Quantisierung als auch auf Matrixlevel definiert.

2Es ist stets moglich, einen Hamiltonoperator in einem Quasiteilchenbild darzustellen. Jedoch ist diese
Darstellung nicht immer anschaulich bzw. von Nutzem.
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verwendet werden. Dieser beinhaltet alle Terme in #H (), die auf das Vakuum oder den
Zustand mit einem Quasiteilchen wirken. Der 1n-Generator entkoppelt den 0-Teilchenraum
und den 1-Teilchenraum, der den elementaren Anregungen entspricht.

In dieser Arbeit wird bei CUT-Berechnungen ausschlieklich der 1n-Generator verwen-
det.

4.3 CUT-Varianten

Beziiglich der konkreten Durchfiihrung der CUT wurden in der Vergangenheit verschie-
dene Varianten entwickelt. Bevor die CUT-Methode, die in dieser Arbeit genutzt wur-
de, vorgestellt wird, werden in diesem Abschnitt zwei andere Varianten kurz vorge-
stellt [21].

4.3.1 Perturbative CUT

Um die perturbative CUT (kurz: pCUT) [30] fiir ein System verwenden zu konnen, muss

sich der Hamiltonoperator des Systems als
H=Ho+zV (4.3.13)

darstellen lassen. Hierbei steht H, fiir den ungestorten Anteil und V fiir die Stérung des
Systems. Der Storparameter wird durch x bezeichnet. Die pCUT ist anwendbar unter

zwei Bedingungen:

1. Der ungestorte Hamiltonoperator Hy muss ein dquidistantes Spektrum besitzen.

N
2. Die Stérung V' muss sich schreiben lassen als: V.= > T,,.
m=—N

Der Operator T, erzeugt (m > 0) bzw. vernichtet (m < 0) insgesamt m Quasi-
teilchen. Die maximale Anzahl an Quasiteilchen, die die Stérung V' erzeugt bzw.

vernichtet, ist mit N gekennzeichnet.

Die pCUT ist ausschlieklich fiir den pc-Generator definiert, siche Gleichung [4.2.10}

4.3.2 Selbstahnliche CUT

Bei der Anwendung der selbstdhnlichen CUT (kurz: sCUT) [28] gibt es keine Einschrén-
kung fiir das Spektrum des ungestorten Hamiltonoperators. Bei dieser CUT-Variante

wird ein Satz von Operatoren als Basis gewéahlt. Der gesamte Hamiltonoperator und der
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Generator werden als Linearkombination dieser Basisoperatoren aufgefasst. Der Satz an
Operatoren bleibt wiahrend des Flusses unveréndert, nur die Koeffizienten sind abhingig
von [ und &ndern sich. Dadurch reduzieren sich die Flussgleichungen aus [4.1.4] auf ein
Differentialgleichungssystem fiir die Koeffizienten. Beim Berechnen des Kommutators
[ (1), H (1)] ist es moglich, dass neue Operatorterme entstehen, die nicht in dem gewéhl-
ten Operatorsatz vorhanden sind. Deswegen ist es notig, die Operatorbasis nach einem
ausgewidhlten Schema zu trunkieren. Die Wahl der Operatorbasis und des Generators

definiert das resultierende Differentialgleichungssystem der Koeffizienten.

4.4 Verbesserte perturbative CUT

Die verbesserte perturbative CUT (engl: enhanced perturbative CUT, kurz: epCUT)
ist eine CUT-Methode, die auf sCUT basiert und mit einer perturbativen Entwicklung
kombiniert wurde [21]. Die Idee dieser Methode ist es, alle relevanten Koeffizienten des
Hamiltonoperators bis zu einer gewissen Ordnung korrekt zu berechnen. Zuerst ist es
notwendig einen Satz an Operatoren {A;} als Basis festzulegen. Der Hamiltonoperator

kann dann als

H(l) =Y hi(1)A (4.4.14)

geschrieben werden. Die Operatoren bleiben wihrend des Flusses konstant, lediglich die

Koeffizienten sind [-abhéngig. Der gewiahlte Generator
n(l) = Zm () Ai = Z hi (1) 0 A;] (4.4.15)

wird ebenfalls in dieser Basis dargestellt. 7[A;] steht fiir den Superoperator, der das
Generatorschema auf die Operatoren A; anwendet. Nutzt man beispielsweise den pc-
Generator, dann erhalten alle Generatorterme, die mehr Quasiteilchen vernichten als sie
erzeugen, ein negatives Vorzeichen [32]. Alle Generatorterme, die die Quasiteilchenzahl
erhalten, werden zu Null gesetzt.

Werden die beide Darstellungen von (1) und 7 ({) in die Flussgleichung [4.1.4] eingesetzt,
ergibt sich

> O (1) Ay = hy (1) b (1) [A[A;], Ax). (4.4.16)

Mit Hilfe eines Koeffizientenvergleichs der Basisoperatoren A; erhélt man eine Differen-

tialgleichung fiir die Koeffizienten h; (1)

auhi (1) = Dygihy (1) by (1) . (4.4.17)
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Der Koeffizient D;j;, ist im Allgemeinen eine komplexe Zahl, in den meisten Rechnungen

aber reell, und wird als Beitrag zum Differentialgleichssystem bezeichnet. Er ist durch
(A, Ak) = DA (4.4.18)

definiert. Es muss also der Kommutator auf der linken Seite berechnet und dann in der
Operatorbasis {A;} entwickelt werden.
Bis zu diesem Punkt ist das Vorgehen der epCUT identisch zu dem der sCUT. Nun
soll eine perturbative Losung der Flussgleichung entwickelt werden, um einen effektiven
Hamiltonoperator als Storungsreihe zu erhalten. Dazu muss zuerst der Anfangshamil-
tonoperator

H="Ho+ 22V (4.4.19)

in einen ungestorten Hamiltonoperator Hy und eine Storung V' zerlegt werden. Der Ent-
wicklungsparameter der Storungsreihe wird mit x bezeichnet. Im Gegensatz zur pCUT
ist es bei der epCUT nicht notwendig, dass H ein dquidistantes Spektrum besitzt. Der
Formalismus ist sehr allgemein und stellt keine weiteren Bedingungen an das zu unter-

suchende System. Als Néchstes wird der Hamiltonoperator wihrend des Flusses
H(l) =Y H™, H™ o™ (4.4.20)
m=0

in Ordnungen von z™ mit m < n entwickelt. Hierbei steht n fiir die Ordnung, bis zu
der korrekt gerechnet werden soll. Da der Hamiltonoperator, wie in Gleichung [4.4.14
beschrieben, dargestellt werden soll, miissen die Koeffizienten h; (1) in Ordnungen von x

entwickelt werden

hi (1) = Zn: 2™ (1) (4.4.21)

Die Werte fiir f»(m) (0) sind durch den Anfangshamiltonoperator gegeben. Wird diese

1

Darstellung der h; (1) in Gleichung [4.4.17| eingesetzt, ergibt sich
oy ™[ (1) =Y Dy Y T () R (). (4.4.22)
m=0 7.k p.g=0

Durch Vergleich der Potenzen von x folgt

af™m M =>"3" Diut” W2 Q). (4.4.23)

J.k p+g=m
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Die Koeffizienten D;;;, sind unabhéngig von der Ordnung m in z. Sie héngen nur von
den algebraischen Zusammenhéngen zwischen den Basisoperatoren {4;} ab. Sie miissen
nur einmal berechnet werden. Gleichung definiert eine Hierarchie zwischen den
Koeffizienten fi(m) (1). Diese sind nur abhéngig von Koeffizienten derselben oder niedriger

Ordnung.

4.4.1 Algorithmus zur Berechnung der Beitrage D;j;

Fiir die epCUT miissen alle Beitrége D;;; berechnet und eine Operatorbasis {4;} be-
stimmt werden. Anschliefsend werden die Flussgleichungen gelost. Die Hauptauf-
gabe der epCUT besteht darin, einen effizienten Algorithmus zu entwickeln, um die
{A;} zu bestimmen und die Kommutatoren, die zum Hamiltonoperator in der festgeleg-

ten Zielordnung n beitragen, exakt zu berechnen.
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Abbildung 4.1: Darstellung des Algorithmus, um alle Beitrage D;j;, fiir eine gegebene Zielord-
nung, hier n = 4, zu berechnen. Die Késtchen stehen fiir die Berechnung der
Kommutatoren von dem Generator n(™ mit dem Hamiltonoperator %™, um
die Beitrdge D;j; zu bestimmen. Die Berechnung fiir jede Ordnung p basiert
auf niedrigere Ordnungen und benétigt die Berechnung jedes Kommutators mit
p = m + n. Die Abbildung wurde entnommen aus [21].

Aufgrund der Hierarchie in Abbildung basieren Rechnungen der Ordnung m auf den
Ergebnissen aus niedrigeren Ordnungen. Die horizontalen und vertikalen Linien in den
Késtchen stehen fiir selbstkonsistente Berechnungen. Das beudetet, dass der Kommu-
tator [, H(©)] moglicherweise neue Terme zweiter Ordnung produziert, die dann in

n® beriicksichtigt werden miissen. Der Kommutator muss danach nochmals berechnet
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werden so lange bis Selbstkonsistenz erreicht ist. Ist der ungestorte Hamiltonoperator
Ho lokal und zusétzlich von endlicher Dimension, so ist die Selbstkonsistenz garantiert.
Das liegt in der Tatsache begriindet, dass die Anzahl an Operatoren auf einem begrenz-
ten Cluster selbst begrenzt ist. Besitzt Hy Terme, die nicht blockdiagonal sind, miissen
die Kommutatoren [(®, H(™)] ebenfalls selbstkonsistent berechnet werden. Falls eine
der Selbstkonsistenzberechnungen nicht terminiert, miissen zusétzliche Trunkierungs-
schemata angewandt werden. Bei der Berechnung des Kommutators [1j[A;], Ax] kénnen
neue Operatoren auftreten, die nicht in der Operatorbasis {A;} enthalten sind. Nach ih-
rem ersten Auftreten miissen sie zu der Operatorbasis hinzugefiigt werden. Die minimale
Ordnung dieser Operatoren Op, (A;) ist definiert als die Ordnung, in der der Operator
A; zuerst auftritt.

4.4.2 epCUT mit direkter Auswertung

Das Ziel der epCUT ist es einen effektiven Hamiltonoperator als eine Potenzreihe in
x zu berechnen. Eine weitere Methode, die das Differentialgleichssystem der Beitriage
D;ji nicht storungstheoretisch auswertet, zeigt bei der Integration robustes Verhalten
bis {iber den Punkt hinaus, wo die Storungsreihe der epCUT wachsende Abweichungen
vom exakten Ergebnis aufzeigt [21]. Bei dieser CUT-Variante wird der vorgestellte Algo-
rithmus aus Kapitel verwendet, um das Differentialgleichungssystem der Beitréige
D;jj, aufzustellen. Anschliefiend wird dieses nach den Regeln der epCUT reduziert. An-
statt wie bei der epCUT die Flussgleichungen fiir die fi(m) (1), siehe Gleichung ,
zu l6sen, werden nun die Flussgleichungen fiir die h; (1), sieche Gleichung , direkt
fiir jedes x numerisch von neuem ausgewertet. Deshalb trigt diese Methode den Namen
epCUT mit direkter Auswertung (engl: directly evaluated epCUT, kurz: deepCUT).
Zwischen der deepCUT und der sCUT herrschen grofe Ahnlichkeiten, jedoch gibt es
einen wichtigen Unterschied zwischen den beiden Methoden: Bei der sCUT wird die
Basis an Operatoren nach perturbativen Argumenten trunkiert und das vollstdndige
Differentialgleichungssystem der Koeffizienten gelost. Die deepCUT hingegen reduziert
ebenfalls das Differentialgleichungssystem der Beitrage D;ji, um so ein robustest Ergeb-
nis zu erreichen.

Aufgrund der Erfolge der deepCUT verwenden wir diese Methode im weiteren Verlauf
dieser Arbeit.

4.4.3 Transformation von Observablen

Wie schon in Kapitel erwahnt wurde, miissen Observablen bei einer CUT in die

Basis des effektiven Hamiltonoperators transformiert werden. Der Fluss der Observablen
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wird analog zum Fluss des Hamiltonoperators, siche Gleichung |4.1.6, berechnet. Fiir die
Observablen wird ebenfalls eine Operatorbasis { B;} eingefiihrt. Die Operatoren bleiben

wihrend des Flusses unveréndert, lediglich die Vorfaktoren o; (1) éndern sich

o)=Y o(l) B (4.4.24)

i

Durch perturbative Entwicklung der Koeffizienten in Potenzen von x folgt

=3 i Famebs gy gm B, (4.4.25)

i m=0

Setzt man diese Darstellung der Observablen in die Flussgleichung ein, ergibt sich
ein Differentialgleichssystem fiir die Koeffizienten

Qo; (1) =Y DSiehy (1) o (1) - (4.4.26)

jk
Die Beitréage Dfﬁf ergeben sich aus der Berechnung des Kommuators

ZD;’ﬁ:B Aj], By. (4.4.27)

Dabei soll betont werden, dass die Basisoperatoren {B;} fiir die Observablen nicht iden-
tisch mit den Basisoperatoren {A;} fiir den Hamiltonoperator sein miissen. Lediglich
die Kommutatorrelationen zwischen ihnen miissen bekannt sein. Es wird daran erinnert,

dass 1 aus den Berechnungen des Hamiltonoperators stammt. Mit Hilfe der Darstellung
aus Gleichung |4.4.25| folgt fiir die Koeffizienten fi(m)’()bS (1)

o (1) =" 3" DA (1) £0°7 (1) (4.4.28)

jk ptgq=m

ein Differentialgleichungssystem, welches ebenfalls durch eine Hierarchie gepragt ist.

Der Algorithmus, der die Beitrage ijb,f bestimmt, ist sehr dhnlich zu dem aus Kapitel
Die Berechnung léduft analog zum Hamiltonoperator. Ein wesentlicher Unterschied
ist, dass die Kommutatoren [(™, O] nicht selbstkonsistent berechnet werden miissen.
Dies liegt in der Tatsache begriindet, dass der Generator n nur vom Hamiltonoperator
abhéngt und nicht von der transformierten Observablen. Lediglich die Kommutatoren

(7@, O™)] miissen selbstkonsistent geldst werden.
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5 Dzyaloshinskii-Moriya
Wechselwirkung

Anisotrope Wechselwirkungen werden bei der Beschreibung von Materialien meist ver-
nachléssigt, da ihre Struktur kompliziert und ihr Einfluss meist geringer als der der
isotropen Wechselwirkungen ist [6]. Ende der 1940er Jahre wurde festgestellt, dass in
hauptséachlich antiferromagnetischen Kristallen, z.B. Hamatit a-Fe,Og, ein schwaches
ferromagnetisches Moment existiert [33]. NEEL versuchte dieses Phénomen basierend
auf Storstellen-Effekte zu erklédren |33|. Ein paar Jahre spéter publizierte L1 eine Theo-
rie, die diese Tatsache mittels antiferromagnetischer Doménen beschreibt. Nach dieser
Theorie wéren die magnetischen Eigenschaften des gleichen Materials von Kristall zu
Kristall unterschiedlich [34]. Es war also wichtig die Frage zu kléren, ob der schwache
Ferromagnetismus in Hamatit a-Fe;Og3 eine intrinsische Eigenschaft des Materials dar-
stellt. DZYALOSHINSKII konnte 1958 mittels einer phdnomenologischen Argumentation,
die auf Symmetriebetrachtungen basiert, eine Erklarung fiir die experimentellen Beob-
achtungen liefern [3]|. Dabei benannte er als Ursprung des schwachen Ferromagnetismus

in Antiferromagneten eine antisymmetrische Wechselwirkung
Hp =D - (S; x Sy) (5.0.1)

zwischen zwei Spins S; und S,. Hierbei ist D ein Vektor mit reellen Koeffizienten. Diese
Wechselwirkung sorgt dafiir, dass sich die Spins in Quantenantiferromagneten verkanten,
anstatt sich antiparallel anzuordnen. MORIYA gelang es zwei Jahre spater die antisym-
metrische Wechselwirkung aus Gleichung theoretisch herzuleiten [4]. Dabei wurde
die Anderson Theorie des Superaustauschs um die Spin-Bahn-Kopplung erweitert. Mit-

tels Storungstheorie zweiter Ordnung konnte MORIYA den Ausdruck
ERy = Jrwr (S(R)-S(R)) + Dy - [S(R) x S(R)] +S(R) - TP - S(R) (5.0.2)

fiir die Energie zwischen zwei Spins an den Positionen R und R’ herleiten. Hierbei be-

schreibt der erste Term den Heisenbergschen Austauschterm mit der Kopplungskonstan-
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ten Jg g. Der zweite Term steht fiir die antisymmetrische anisotrope Wechselwirkung
zwischen den Spins. Der dritte Term vermittelt die symmetrische anisotrope Wechselwir-
kung zwischen den beiden Spins mittels des Tensors Fg)R,. Fiir weitere Details wird auf
Referenz [33| verwiesen. Die Begriffe antisymmetrisch bzw. symmetrisch beziehen sich
auf das Verhalten der jeweiligen Terme beim Vertauschen der beiden wechselwirkenden

Spins. Fiir die antisymmetrische Austauschwechselwirkung gilt die Abschétzung [33|

A
D~=2y (5.0.3)
g

und fiir die symmetrische Wechselwirkung die Abschétzung [33]

I~ (%)2 J. (5.0.4)

Hierbei steht g fiir das gyromagnetische Verhéltnis, Ag fiir dessen Abweichung vom dem
Wert fiir ein freies Elektron und J fiir die Kopplungskonstante der isotropen Wech-
selwirkung. Die antisymmetrische Wechselwirkung, auch oft als Dzyaloshinskii-Moriya
Wechselwirkung (kurz: DM-Wechselwirkung) bezeichnet, tritt in linearer Ordnung in der
Spin-Bahn-Kopplung auf, die symmetrische hingegen ist zweiter Ordnung in der Spin-
Bahn-Kopplung.

Die anisotrope Wechselwirkung verschwindet, falls die Symmetrie des Kristalls hoch ge-
nug ist. Dies ist z.B. der Fall, wenn nur ein magnetisches Ion pro Einheitszelle existiert
und so Punktsymmetrie vorliegt. Bei Kristallen, die pro Einheitszelle zwei magnetische
Ionen besitzen und diese so angeordnet sind, dass Punktsymmetrie beziiglich des Mittel-
punktes beider Ionen herrscht, verschwindet die DM-Wechselwirkung ebenfalls. Ist die
Symmetrie des Kristalls jedoch niedrig genug, so ist die DM-Wechselwirkung endlich.
Ihr Haupteffekt besteht darin, die Entartung zwischen den einzelnen magnetischen An-

regungsmoden aufzuheben.

Wie schon bereits erwéhnt, ist die symmetrische anistrope Wechselwirkung zweiter Ord-
nung in der Spin-Bahn-Kopplung und wird deswegen oft in Rechnungen vernachlassigt.
SHEKHTMAN et al. [35] konnten jedoch zeigen, dass die symmetrische anisotrope Wech-
selwirkung nicht vernachléssigbar gegeniiber der antisymmetrischen ist. Aufserdem er-
lauterten sie, dass die Aufhebung der Modenentartung der Anregungen nur stattfindet,
wenn es sich um ein frustriertes System handelt. Bei einem nicht frustrierten System
ist es moglich den Hamiltonoperator auf ein Spinmodell abzubilden, welches invariant
unter Spinrotation und somit isotrop ist. Bei einem frustrierten System ist dies nicht

mehr moglich. Erst die Kombination aus geringer Kristallsymmetrie und Frustration
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sorgt dafiir, dass die Spinrotationsinvarianz gebrochen ist. Erst dann ist es moglich, dass

die DM Wechselwirkung die Entartung der Anregungsmoden aufhebt [35].

5.1 Symmetrische anisotrope Wechselwirkung

Der Zusammenhang zwischen der symmetrischen anisotropen Wechselwirkung, in Glei-
chung[5.0.2]durch den Tensor I" ausgedriickt, und der antisymmetrischen Wechselwirkung
soll in diesem Kapitel hergeleitet werden. Wie bereits im vorherigen Kapitel erwéhnt,
konnten SHEKHTMAN et al. zeigen, dass sich ein nicht frustriertes System mit antisym-

metrischer und symmetrischer anisotroper Wechselwirkung
H = J5182 -+ D- (Sl X SQ) + SlFSQ (515)

auf ein isotropes Modell in einer gedrehten Basis abgebildet werden kann [35]. Es werden
hierbei die beiden wechselwirkenden Spins S; und Sy betrachtet. Die isotrope Wechsel-
wirkung zwischen ihnen ist mit J bezeichnet und die antisymmetrische bzw. symmetri-
sche anisotrope Wechselwirkung mit dem Vektor D bzw. dem Tensor I', der spurfrei sein
soll. Die Aussage von SHEKHTMAN et al. bedeutet konkret, dass der Hamiltonoperator

aus der oberen Gleichung dquivalent zu dem Hamiltonoperator

ist. Hierbei steht S}, fiir den zweiten Spin in einer gedrehten Basis und J’ fiir die verén-
derte isotrope Wechselwirkung zwischen den beiden Spins. Um die Rechnung einfach zu
halten, wird die z-Achse als Rotationsachse fiir den zweiten Spin gewéahlt. Spater wird
die Richtung der Rotationsachse wieder verallgemeinert. Der Zusammenhang zwischen

den beiden Spins ist durch eine Rotation um den Winkel ¢

cos () sin(p) 0
S5 = | —sin(p) cos(p) 0] S (5.1.7)
0 0 1

gegeben. Hierbei wird im Uhrzeigersinn gedreht. Durch Einsetzen von Gleichung
in Gleichung ergibt sich

1
cos (¢)

H = J cos(p)S1Ss + J' cos () ( — 1) S7S5 + J'sin (¢) e, (S1 x S). (5.1.8)
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Mit den Ersetzungen J = J' cos (¢) und D = J'sin () €, lasst sich der Hamiltonoperator

auf die Form
D2

bringen. Mit Hilfe der Annahme, dass der Betrag von D sehr viel kleiner als .J sein soll,
kann die Wurzel in erster Ordnung entwickelt werden: 4/1 + ]3—22 =1+ %. Von jetzt an
verallgemeinern wir wieder. Der Vektor D zeigt in eine beliebige Richtung, sodass der

Hamiltonoperator durch

H=JS:S; + 2%25}35;3 +D - (S; xSs). (5.1.10)
gegeben ist. Hierbei steht SP fiir die Komponente des jeweiligen Spins in D-Richtung.
Diese ist durch die Projektion gegeben: SP = 3—%’2. Der antisymmetrische Term liegt
bereits in der korrekten Form vor, siehe Gleichung [5.1.5] Die beiden anderen Terme
miissen noch umgeformt werden, um die Abhéngigkeit der einzelnen Tensorkomponenten
I'“? von D zu bestimmen. Dazu werden die beiden ersten Terme komponentenweise

ausgeschrieben

D*D#
H:E}%(MW+ Z])5f+D(&xSQ. (5.1.11)
a,B

In Hinblick darauf, dass der symmetrische anistrope Anteil keinen diagonalen Anteil
besitzen soll, d. h. die Komponten I'** in Summe Null ergeben, wird die obere Gleichung

zu

D? DeDFf  §oBD?
_ o afB B
H=> 5 J+ 7 [0+ =7 7 | S +D (S xSy (5112)
[e% B H,C_/ N \rﬁ J
J e

umgeformt. Hierbei ist zu betonen, dass nun die isotrope Kopplung durch J gegeben ist
und nicht mehr durch J. Wir nehmen an, dass D sehr viel kleiner als J ist, sodass gilt
J Deswegen ist der Fehler bei der Skalierung der I'-Komponenten mit .J vernach-
lassigbar klein. Die Abhéngigkeit der einzelnen Komponenten des Tensors I ist demnach
gegeben durch:

R

g 1.1
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Hierbei ist zu beachten, dass das obere Ergebnis schon auf alle Kopplungen erweitert
wurde. In dieser Arbeit besitzen die Komponenten, die sich auf Sprossen beziehen, den
Index 0, d.h. Jy, Dy und Fg‘ﬁ gehoren zu den Sprossen. Die Komponenten, die zu den
Néchst-Nachbar-Bonds gehoren, erhalten den Index 1, also Ji, Dy und F‘fﬁ , und die
Komponenten der Uberniichst-Nachbar-Bonds besitzen den Index 2, also J,, Dy und
5.

5.2 Auswahlregeln nach Moriya

Es ist noch zu klédren, in welche Richtung der Vektor D aus der DM-Wechselwirkung
zeigen kann. Diese Richtung ist durch die Kristallsymmetrien eingeschrankt. MORIYA
stellte die Auswahlregeln auf, indem er zwei wechselwirkende Ionen, und damit Spins, be-
trachtete [33]. Diese Regeln sollen in den folgenden Unterkapiteln anhand von Beispielen
erlautert werden. Die beiden wechselwirkenden Ionen werden mit A und B gekennzeich-
net [36].

5.2.1 Inversionssymmetrie

Wird eine Punktspiegelung um den Mit-
telpunkt der Verbindung AB der beiden
Spins A und B durchgefiihrt und das Sys-
tem geht in sich selbst iiber, liegt Inver- °
sionssymmetrie vor. Die erste Regel von

MORIYA besagt, dass in diesem Fall keine

DM-Wechselwirkung zwischen den Spins B .

A und B existiert, also gilt: D = 0. T 7 ”

Diese Tatsache lésst sich einfach erkléaren. .H‘“ o \'

Der anisotrope Einfluss von einem Ion 1 /o HH'EM
auf ein Ton 2 wird durch ein drittes Ion, A %

was sich rdumlich in der entgegengesetz-
ten Richtung zu Ion 1 befindet, kompen- °
siert. Dieser Fall ist also identisch zu dem

ohne Umgebung. Die nebenstehende Ab-

bildung soll diese Situation verdeutlichen.
Abbildung 5.1: Schematische Darstellung einer

Anordnung von Spins, darge-
stellt durch Kugeln, mit Inver-
die isotrope Umgebung darstellen durch sionssymmetrie beziiglich des

blaue Kugeln. Die Verbindungsstrecke der Mittelpunktes der Strecke AB.

Die beiden wechselwirkenden Spins A und

B sind rot gekennzeichnet, die Spins, die
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Spins A und B ist gelb gekennzeichnet.

5.2.2 Senkrechte Spiegelebene

Abbildung 5.2: Schematische Darstellung einer
Anordnung von Spins, darge-
stellt durch Kugeln, mit ei-
ner Spiegelebene senkrecht zur
Strecke AB, die durch den Mit-
telpunkt der Strecke verlduft.

Ausgehend von der inversionssymmetri-
schen Anordnung aus Unterkapitel
wird nun ein Ion, bzw. ein Spin, zuséatzlich
auf der z-Achse positioniert. Dieser ist in
der nebenstehenden Abbildung durch eine
griine Kugel gekennzeichnet. Diese Anord-
nung der Spins hat zur Folge, dass nun die
Inversionssymmetrie beziiglich des Mittel-
punktes von AB gebrochen ist. Eine Spie-
gelung an der xy-Ebene ist durch den zu-
sitzlichen Spin nicht mehr gegeben. Je-
doch ist das System noch immer invariant
unter einer Spiegelung an einer Ebene, die
senkrecht auf der Strecke AB steht und
durch dessen Mittelpunkt verlduft. Die-
se Spiegelebene ist in der nebenstehenden
Abbildung durch eine graue Flache ange-
deutet. Die zweite Auswahlregel nach Mo-
RIYA besagt, dass der Vektor D in diesem
Fall in der Spiegelebene liegt bzw. senk-
recht auf der Strecke AB steht.
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5.2.3 Parallele Spiegelebene

Ausgehend von Abbildung [5.1] werden
zwei Spins zu der Anordnung hinzuge-
fiigt. Die zusétzlichen Spins, hier griin
gekennzeichnet, sorgen dafiir, dass wie-
derum die Inversionssymmetrie beziig-
lich des Mittelpunktes von AB ge-
brochen ist. Es existiert jedoch ei-
ne Spiegelebene, die entlang der Stre-
cke AB verlduft. MORIYAS dritte Aus-
wahlregel besagt, dass in diesem Fall
der Vektor D senkrecht auf der Spie-
geleben steht. Bezogen auf die neben-
stehende Abbildung =zeigt D in Za-
Richtung.

Die dritte Regel nach MORIYA ldsst sich
auch auf die Anordnung in Abbildung
anwenden. Zusatzlich zu der bereits er-
wahnten Spiegelebene existiert auch eine

Spiegelebene, die auf AB liegt. Die zwei-

B

~ o//,/’ y
/o E““m—-ﬂ
A x

°

Abbildung 5.3: Schematische Darstellung einer
Anordnung von Spins, darge-
stellt durch Kugeln, mit einer
Spiegelebene auf der Strecke
AB.

te Auswahlregel nach MORIYA aus Kapitel besagt, dass D in der xz-Ebene liegt.
Durch Anwenden der dritten Regel wird die Orientierung von D auf die +x2-Achse fest-

gelegt.



44 Dzyaloshinskii-Moriya Wechselwirkung

5.2.4 Senkrechte Rotationsachse

Abbildung 5.4: Schematische Darstellung einer
Anordnung von Spins, darge-
stellt durch Kugeln, mit ei-
ner zweifachen Rotationsachse
senkrecht zur Strecke AB.

In der nebenstehenden Abbildung exis-
tieren weder Inversionssymmetrie noch
Spiegelebenen. Verglichen mit der An-
ordnung aus Abbildung fehlt der
Spin auf der negativen x-Achse. Es sind
jedoch auch zwei Spins, durch griine
Kugeln gekennzeichnet, hinzugefiigt wor-
den. Einer von ihnen befindet sich leicht
oberhalb der y-Achse, der andere dage-
gen leicht unterhalb der y-Achse. Die-
se Anordnung sorgt dafiir, dass eine
zweifache Rotationsachse senkrecht zur
Strecke AB entlang der z-Achse exis-
tiert. Die vierte Regel nach MORIYA be-
sagt in diesem Fall, dass der Vektor D
senkrecht zur zweifachen Rotationsachse

liegt.

Diese Regel ldsst sich ebenfalls auf die An-
ordnung in Abbildung[5.2lanwenden. Hier-

bei verlauft die zweifache Rotationsachse auf der z-Achse. Nach der vierten Auswahlregel

liegt D folglich auf der x- oder y-Achse. Die zweite Regel legt die Richtung von D auf

die zz-Ebene fest. Also zeigt der Vektor D in die £2-Richtung. Diese Feststellung wurde

auch schon im vorherigen Unterkapitel mit Hilfe der zweiten und dritten Auswahlregel

gemacht.
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5.2.5 Parallele Rotationsachse

Fir die fiinfte und letzte Auswahlre-
gel nach MORIYA wird die Anordnung
aus Abbildung so modifiziert, dass
der Abstand aller blauen Kugel vom
Ursprung identisch ist. Auferdem wird
noch ein weiterer Spin, hier griin mar-
kiert, auf der negativen y-Achse hinzu-
gefiigt. In diesem Fall besitzt die neben-
stehende Abbildung eine vierfache Ro-
tationsachse, die auf der y-Achse liegt.
Nach der fiinften Regel nach MORI-
YA liegt D bei einer n-fachen Rotati-
onsachse (n >2), die entlang der Stre-
cke AB verlduft, parallel zur Verbin-
dung AB. Bezogen auf die nebenstehen-
de Abbildung zeigt D entlang der y-
Achse.

Die obere Anordnung besitzt ebenfalls ei-

ne Spiegelebene, die entlang AB liegt.

Abbildung 5.5: Schematische Darstellung einer
Anordnung von Spins, darge-
stellt durch Kugeln, mit einer
vierfachen Rotationsachse auf
der Strecke AB.

Nach der dritten Auswahlregel in Kapitel muss der Vektor D senkrecht zur Spie-
gelebene liegen, also in diesem Fall in z-Richtung. Wie bereits erldutert, besagt jedoch

die fiinfte Regel, dass D entlang der y-Achse zeigen muss. Damit beide konkurrierenden

Symmetrien erfiillt sind, muss D = 0 gelten. Deswegen ist es von grofer Wichtigkeit alle

herrschenden Symmetrien zu bei dieser Analyse zu beriicksichtigen.
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5.2.6 Uberblick der Auswahlregeln

In der nachfolgenden Tabelle sind die Auswahlregeln von MORIYA kurz zusammengefasst

33].

Symmetrie Richtung von D
Inversionssymmetrie D=0
Spiegelebene | AB D || Spiegelebene

Spiegelebene entlang AB D 1 Spiegelebene
zweifache Rotationsachse 1. AB | D L Rotationsachse
n-fache Rotationsachse entlang AB | D || Rotationsachse

Tabelle 5.1: Knappe Zusammenfassung der Auswahlregeln nach MORIYA.

5.3 Symmetrien in BCPO

Um die DM Wechselwirkung fiir BCPO berechnen zu kénnen, miissen mittels der Aus-
wahlregeln nach MORIYA, siehe Kapitel 5.2 die Richtungen der Vektoren D fiir die
Sprossen, Nichst-Nachbar- und Ubernéchst-Nachbar-Bonds bestimmt werden.

Abbildung 5.6: Schematische Darstellung der Spinleiterstruktur von BCPO. Die Sprossenkopp-
lungen sind in blau eingezeichnet, die Nachst-Nachbar-Kopplungen rot und die
Ubernéchst-Nachbar-Kopplungen sind griin gekennzeichnet. An den verschie-
denen Bonds stehen bereits die Bezeichnungen der zugehorigen Dzyaloshinkii-
Moriya Vektoren. Eine Einheitszelle besteht aus einer unteren und einer oberen
Sprosse.
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Die Struktur von BCPO besitzt die folgenden Symmetrien:

1. RSy: Rotationssymmetrie um 7 um die y-Achse, plaziert in der Mitte der Leiter

und Verschiebung um eine halbe Einheitszelle
2. Ry: Rotation um 7 um die x-Achse, platziert in der Mitte einer Sprosse
3. Sxy: Spiegelung an der zy-Ebene, platziert in der Mitte der Leiter
4. Sy,: Spiegelung an der zz-Ebene, platziert auf einer Sprosse

5. SSy,: Spielgelung an der yz-Ebene, platziert in der Mitte der Leiter und Verschie-

bung um eine halbe Einzeitszelle

Die Konvention beziiglich der Anordnung der Spinoperatoren im Kreuzprodukt D (S; x S,)
ist, dass die Spinoperatoren aufsteigend in ihrer y-Koordinate angeordnet werden, d.h.
S, hat eine grofsere y-Koordinate als S;. Fiir die antisymmetrische Wechselwirkung auf
der Sprosse werden die Spinoperatoren aufsteigend nach ihrer z-Koordinate sortiert. Im
Folgenden soll nun fiir jeden Bond mit Hilfe der vorliegenden Symmetrien eine Aussage
iiber das Verhalten der einzelnen D getroffen werden. Um die Herangehensweise zu ver-
deutlichen, wird diese am Beispiel des Dzyaloshinskii-Moriya Vektors fiir die Sprossen

ausfiihrlich vorgestellt.

Aufgrund der existierenden Spiegelebene in der zz-Ebene, die auf einer Sprosse platziert
ist, miissen die Vektoren Dy und Dy o nach der dritten Regel von MORIYA, Kapitel
[5.2.3] entlang der y-Achse zeigen. Hierbei beschreibt der zweite Index, ob es sich um die
untere (U) oder die obere (O) Sprosse der Leiter handelt. Mit Hilfe der Symmetrie RS,

lasst sich das relative Vorzeichen zwischen Dy und Dy o festlegen.
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Abbildung 5.7: Draufsicht der Spinleiterstruktur von BCPO aus Abbildung . Die Sprossen
sind aus dieser Sichtweise alternierend obere und untere. Die markierten Spins
mit dem Index O stehen fiir Spins auf einer oberen Sprosse, Spins mit einem U
als Index stehen fiir Spins auf einer unteren Sprosse.

Dazu wird auf den antisymmetrischen Wechselwirkungsterm
Do (Sp, x Sc,) = Do (55,58 — Sp.S¢.) (5.3.14)
die Symmetrieoperation RS, angewandt. Es gilt:

RSy (Dgo (95,5¢, = 95,52,)) = Dio ((=95,) (=5&,) = (=Sp,) (=5&,))

Bei einer Rotation um 7 um die y-Achse adndern sich die Vorzeichen der z- und z-
Komponenten der Spinoperatoren. Der Dzyaloshinskii-Moriya Vektor D o zeigt aus-
schliefslich in y-Richtung und &ndert deswegen sein Vorzeichen nicht. Die gestrichenen
Indizes der Spinoperatoren sollen andeuten, dass die Spins bei dieser Symmetrietransfor-
mation ihre Position &ndern. In diesem Fall nimmt der Spin an der Position D, nach der
Rotation und der Verschiebung um eine halbe Einheitszelle in y-Richtung die Position
des Spins A, ein, siehe Abbildung[5.7} Der Spin am Ort C, sitzt nach Ende der Rotation
am Ort B,. Das bedeutet also, dass gilt:

Dio ((=5%,) (=5¢,) — (—=5B,) (—=5&,)) = Do (54,55, — 94,5%,) - (5.3.15)

Dieser Term muss aufgrund der Symmetrie der Spinleiterstruktur von BCPO dem an-
tisymmetrischen Wechselwirkungsterm auf der Sprosse der Spins an den Positionen A,

und B, entsprechen. Dieser hat die Form
Do (Sp, X Sa,) = D (55,54, — S8,5%,) - (5.3.16)

Da dieser Ausdruck identisch zum Ausdruck aus [5.3.15] sein muss, gilt Df , = —Dg ;.
Das bedeutet, dass der Dzyloshinskii-Moriya Vektor der Sprossen Dy sein Vorzeichen



5.3 Symmetrien in BCPO 49

von Sprosse zu Sprosse wechselt.

Um das Verhalten der Vektoren D; und D, zu analysieren, muss nach demselben Schema
vorgegangen werden. Fiir jeden Bond muss die antisymmetrische Wechselwirkung aufge-
stellt werden. Danach muss jede herrschende Symmetrie auf diesen Ausdruck angewandt
werden. Durch Identifizieren des Bonds, auf den bei der Symmetrietransformation ab-
gebildet wird, lésst sich eine Aussage iiber das Verhalten der einzelnen Komponenten
des Vektors D treffen. Auferdem kann die Paritdt der Vektoren festgestellt werden.
Diese sagt aus, ob der Dzyaloshinskii-Moriya Vektor bei der Symmetrietransformation
Szy sein Vorzeichen éndert (in diesem Fall ist die Paritét ungerade) oder nicht (gerade
Paritét). In der nachfolgenden Tabelle sind die Paritéit und das Verhalten der einzelnen

Dzyaloshinskii-Moriya Vektoren aufgelistet.

Dy | entlang der Holme | Paritit
D§ alternierend ungerade
Dy gleichbleibend ungerade
DY alternierend ungerade
D3 gleichbleibend ungerade
Dj alternierend gerade

Tabelle 5.2: Verhalten der D-Vektoren entlang der Holme der Leiter und beziiglich einer Spiege-
lung in der Mitte einer Sprosse. Nicht aufgefithrte Komponenten besitzten aufgrund
von Symmetrieargumenten den Wert Null.

Bei der Komponente D{ bezieht sich die Paritét nicht auf das Verhalten der Vektor-
komponente selbst, sondern auf den dazugehérigen Hamiltonoperator. Das bedeutet,
der Hamiltonoperator Hgy. . = >, D§. (SF x SF) besitzt ungerade Paritéit. In dem

nachfolgenden Kapitel soll darauf ndher eingegangen werden.
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6 Berechnung der Dispersionen

In diesem Kapitel wird beschrieben, wie die Dispersion der Triplon-Moden von
BCPO bestimmt wird und wie sie sich unter Beriicksichtigung der antisymmetrischen

und symmetrischen DM-Wechselwirkung mittels unserer Naherungsmethode verandert.

Der Fokus dieser Berechnung liegt auf bilinearen Termen, da diese moglicherweise be-
reits in linearer Ordnung in D einen Beitrag zur Dispersion liefern. Als Basis nehmen wir
die Ergebnisse einer deepCU'T fiir eine einzelne frustrierte Spinleiter, sieche Unterkapitel
Als Generator wird der 1n-Generator, siche Unterunterkapitel [4.2.2] verwendet. Die
Rechnungen werden bis zur 13. Ordnungen durchgefiihrt. Der Einfluss der antisymme-
trischen und der symmetrischen DM-Wechselwirkung auf die Dispersion wird mittels
Storungstheorie im Rahmen einer Mean-Field-Ndherung ermittelt. Vor dieser Berech-
nung muss jedoch zuerst entschieden werden, welche Komponenten der D-Vektoren und
des I'-Tensors aufgrund von Symmetrieiiberlegungen einen Beitrag zur Dispersion liefern
konnen. Bevor wir den Einfluss der DM-Wechselwirkung auf die Dispersion der Anre-
gungen analysieren, wird in dem nachfolgenden Unterkapitel der Effekt der Zwischen-

Leiter-Kopplung auf die Dispersion einer isolierten Leiter betrachtet [37].

6.1 Beriucksichtigung der Zwischen-Leiter-Kopplung

Wie bereits in Unterkapitel erlautert wurde, besteht die Struktur des Quantenan-
tiferromagneten BCPO aus gekoppelten frustrierten Spinleitern. Die Zwischen-Leiter-
Kopplung muss bei der Berechnung der Dispersion von BCPO beriicksichtigt werden.

Als Startpunkt dient hierbei das effektive Modell isolierter Spinleitern, welches durch
eine CUT gewonnen werden kann.E] Das bedeutet, dass der Hamiltonoperator einer ein-
zelnen isotropen Leiter Hieciter = Dy w,gt‘,:’Ttg bereits gelost ist. Die Operatoren tz"T
bzw. t} erzeugen bzw. vernichten ein Hardcoreboson, also ein Triplon, mit Impuls £ und

Flavor a € {x,y,z}. Die Dispersion einer einzelnen Spinleiter wird mit w? bezeichnet.

'In diesem Kapitel wird abkiirzend nur der Begriff Spinleiter verwendet. Selbstverstindlich gelten die
Né&herungen und Rechnungen auch fiir gekoppelte, frustrierte Spinleitern.
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Die CUT fiihrt einen Basiswechsel durch und bildet Observablen analog zum Hamilton-
operator auf effektive Observablen ab, siche Unterunterkapitel 4.4.3] Die Spinoperatoren

SR und S** werden von der CUT auf effektive Spinoperatoren

Siat =D as (t?ﬂs + t?+a> + (6.1.1)

é=—n

abgebildet [37]. Die drei Punkte stehen fiir normalgeordnete quadratische und hohere
Terme von Triplonoperatoren, die wir im néchsten Schritt vernachléassigen werden. Der
Summenindex § lduft von —n bis n in ganzzahligen Schritten. Hierbei steht n fiir die
Ordnung bis zu der die einzelne Spinleiter von der CUT gelost wurde. Die effektiven
Spinoperatoren auf einer Sprosse ¢ sind nicht mehr lokal, sondern setzen sich aus einer
Uberlagerung von Triplonoperatoren auf den Sprossen i—n bis i+n zusammen. Die Koef-
fizienten as geben jeweils die Aufenthaltsamplitude des Triplonoperators auf der Sprosse
i + ¢ an. Diese Koeffizienten werden ebenfalls mit einer CUT berechnet und nehmen
mit steigendem ¢ ab. Anschaulich bedeutet dies, dass Beimischungen iiber eine grofse
Anzahl von Sprosse hinweg mit einer geringeren Wahrscheinlichkeit |as|> vorkommen.

Beschréinken wir uns auf den linearen Anteil in Triplonoperatoren
7R’ b
SR =S, (tfj& + tg+5) , (6.1.2)
5

so gilt Si‘f (;I;f = —S;“ éff”. Dies liegt an der Tatsache, dass ein Triplonoperator ungerade

Paritdt besitzt, siehe Unterkapitel

Von nun an behandeln wir die Triplonoperatoren als freie Bosonen im Rahmen einer
Mean-Field-Theorie. Dies ist die zentrale Naherung in dieser Arbeit. Mit Hilfe einer

Fouriertransformation
ot = L D el (6.1.3)
7 \/N - k
1 .
o= —— ) efrige 6.1.4
wobei N fiir die Gesamtanzahl an Sprossen steht und r; fiir den Gitterplatz der Spros-

se, werden die effektiven Spinoperatoren in den Impulsraum transformiert. In linearer

. . . R . . .
Beschreibung lésst sich S} nach einer Fouriertransformation zu

S (k)R = a (k) (tZ’T + tik> (6.1.5)
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umformen. Hierbei gilt
a(k) = Za(;eik‘S = Z% cos (kd) . (6.1.6)
5 5

Das Betragsquadrat von a (k) entspricht unter den gemachten Néherungen dem stati-
schen Strukturfaktor S (k) [37]. Im zweiten Schritt wurde ausgenutzt, dass die Spinleiter
die Relation as = a_s aufgrund der herrschenden Spiegelsymmetrie entlang einer Spros-
se der Spinleiter erfiillt, siehe Abbildung 3.1} Der Hamiltonoperator aus Gleichung

beschreibt die Kopplung mehrerer Spinleitern und kann auf die Form

H =T d (tg;l*+tik7_l)(;:7,+t‘ig,,l) mit dy; = cos (2nl) a® (k) (6.1.7)

ko

gebracht werden. Dazu werden die Spinoperatoren durch die Darstellung der effekti-
ven Spinoperatoren geméfs Gleichung ersetzt. Die Operatoren werden anschliefsend
fouriertransformiert. Die Variable [ steht fiir den Wellenvektor senkrecht zur Spinleiter,
gemessen in reziproken Gittereinheiten. Im Limes schwacher Kopplungen wird die Hard-
coreeigenschaft der Triplonoperatoren des Hamiltonoperators Hiyeiter im Rahmen einer
Mean-Field-Theorie vernachléssigt. Deshalb ist es moglich den Hamiltonoperator des
gesamten Systems, aus Gleichung mittels einer Bogoliubov-Transformation zu dia-

gonalisieren. Die renormierte Dispersion des Hamiltonoperators Hgesamt hat die Form

Wk, = \/(wg)z - 4J’dk7lw2. (618)

6.2 Transformation eines antisymmetrischen

Wechselwirkungsterms

In diesem Kapitel wird der Einfluss der antisymmetrischen DM-Wechselwirkung auf die
Dispersion von BCPO analysiert. Anhand einer Beispielrechnung wird die verwendete
Methode veranschaulicht. Die Grundlagen wurden bereits in Kapitel erwahnt. Um
den Beitrag der DM-Wechselwirkung zur Dispersion zu berechnen, miissen zuerst die
Hamiltonoperatoren fiir die verschiedenen Bonds (Sprossen, Néchst-Nachbar-Bonds und

Ubernéchst-Nachbar-Bonds) nach folgendem Schema transformiert werden:

1. Der Hamiltonoperator muss in der Basis der Spinoperatoren S L/R aufgestellt

werden.
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2. Die Spinoperatoren S;' LR werden mit Hilfe einer deepCUT auf linearer Opera-

torebene auf effektive Spinoperatoren

SR =S a ( U tM) — 5ok (6.2.9)

5
abgebildet, siche Unterkapitel [6.1} Der aufgestellte Hamiltonoperator aus Schritt
1 wird also mit Hilfe dieser Abbildung in einen effektiven Hamiltonoperator, aus-

gedriickt durch bosonische Operatoren, iiberfiihrt.

3. Die bosonischen Operatoren werden fouriertransformiert, siche Gleichungen [6.1.3]

und [6.1.4]

Nach Durchfiihren dieser Schritte ist das Ergebnis ein effektiver Hamiltonoperator im

Impulsraum k.

Diese Schritte sollen anhand eines Beispiels verdeutlicht werden. Dabei wird der Ha-

miltonoperator

Hynn, = Z Z D3 (ST % ST,,), (6.2.10)

¢t 7e{L,R}
betrachtet. Der Index 7 steht fiir den linken (L) und den rechten (R) Holm der Spinlei-
ter, der Index ¢ fiir die Sprosse. Dieser Hamiltonoperator stellt die z-Komponente der
antisymmetrischen Wechselwirkung auf den Uberniichst-Nachbar-Bonds dar. Die Kom-
ponente D3 besitzt gerade Paritét und ein alternierendes Vorzeichen, siehe Tabelle [5.2]
Das bedeutet, es gilt D;;L = D;;R = D (—1)". Der Hamiltonoperator kann also durch

MR = D3 (1) (Sl — sphsil + sPRsul - spRseh)  (6211)

dargestellt werden. Durch die deepCUT werden die Spinoperatoren auf effektive Spin-

operator abgebildet. Dies hat zur Folge, dass der Hamitonoperator HNNN in einen

effektiven Hamiltonoperator
Hglltl/ll\lefzf - 2DZ Z ( ) <Sz ef‘fS i+2,eff Sz eHS i+2 eff) (6212&}

= 2D§ Z ( ) Sz eff (SH—Q eff Sz Qeff> (6212b)

%
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iiberfiihrt wird. Ausgedriickt durch bosonische Operatoren

DM seff P Yt y
NNN . =2D; E E a(;ag/ ( its T tz+6> (tz+2+5’ + tz+2+6’ — Uy — ti—2+6’>
i 5,0

(6.2.13)

wird der Hamiltonoperator letztendlich mittels einer Fouriertransformation zu

HDNET = 4D30 " a (k) a (k + ) sin (2K) (tﬂ,jT (t“ + t,m) - h.c.) (6.2.14)
k

umgeformt. Dabei wurde die Darstellung des Kronecker-Delta

D eI = NGy (6.2.15)

i

und
(—1)' = et (6.2.16)

verwendet. Der lineare Beitrag der Vektorkomponente Dj sorgt also dafiir, dass die z-
Mode mit Impuls k£ an die y-Mode mit Impuls k£ + 7 koppelt und dass die y-Mode mit
Impuls k£ an die x-Mode mit Impuls k£ + 7 koppelt, siehe Gleichung [6.2.14]

Diese Schritte miissen nun fiir jeden antisymmetrischen Beitrag der Form D;; (S; x S;)
durchgefiihrt werden. Dabei féllt auf, dass alle weiteren linearen Beitriage verschwinden.
Der Grund dafiir ist die Paritdt der D-Komponenten. Diese ist bei allen Komponen-
te bis auf Dj ungerade und sorgt dafiir, dass deren Beitrdge in unserer Naherung auf
linearer Operatorbeschreibung verschwinden. Um dies zu zeigen, betrachten wir die x-
Komponente der antisymmetrischen DM-Wechselwirkung auf den Ubernéchst-Nachbar-

Bonds. Der dazugehorige Hamiltonoperator hat die Form

HNNNx = Z Z D37 (ST x S;_Q)x : (6.2.17)

% T

Die Komponente D3 besitzt ungerade Paritat und wechselt ihr Vorzeichen entlang der

Sprossen nicht, siche Tabelle [5.2] Das bedeutet also fiir den Hamiltonoperator
HNN . = D5y (S;?"Lsgg 5 Ls;ﬁ;) +DEt Y (sg’RsiZf; S7 Rszy@) (6.2.18)
= Dyt 37 (svtsil - sptsuh) - Dt ST (SRSl - st ) (6.2.18b)

Werden die Spinoperatoren durch effektive Spinoperatoren nach Gleichung ausge-

tauscht, stellt man fest, dass sich die Beitrdge auf dem linken und rechten Holm der
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Spinleiter aufheben. Das liegt an der Naherung fiir die effektiven Spinoperatoren, siehe
Gleichung . Nach dieser Néherung gilt: Sf‘eIngféH = SfegSféH, mit o, f € {z,y, 2}
Der Beitrag der antisymmetrischen DM-Wechselwirkung auf den Sprossen verschwindet
ebenfalls. Dieser hat die Form [

HSprosse Z Dgz (S? X S%)y = Z Dgz (SizvRSi%L o Si%,RS:,L> ‘

Der effektive Hamiltonoperator, bereits ausgedriickt durch die bosonischen Operatoren,
hat die Form

DM T
Heprosse = — Z Z Dg asay (( LT tz+5> ( itor T tz+5’> - < its + tz+5> < ivor T tz+6’>)

i 6,0

=0.

Die Produkte aus den bosonischen Operatoren heben sich weg, da die Indizes § und ¢’
denselben Wertebereich durchlaufen und bosonische Operatoren unterschiedlicher Mo-
den vertauschen. Dieses Argument gilt natiirlich nur unter der Annahme, dass die Hard-

coreeigenschaft der Triplonoperatoren vernachlassigt wird.

6.3 Aufstellen der Dispersion

Ist der Hamiltonoperator H der DM-Wechselwirkung durch bosonische Operatoren im
Impulsraum ausgedriickt, wird sein Einfluss auf die Dispersion der isotropen frustrier-
ten Spinleiter berechnet. Die verwendete Methode wird in diesem Kapitel anhand eines
Beispiels erkléart. Der Grundgedanke dieser Methode ist, ein Gleichungssystem aus dem

Kommutator

(H,v] =w (6.3.19)

fiir die Operatoren v und w aufzustellen und dieses anschliefend zu l6sen. Bei den Ope-
ratoren v und w handelt es sich um eine Linearkombination aus bosonischen Operatoren
mit spezifischen Vorfaktoren v; bzw. w;. Die Operatorstruktur von v und w ist identisch,
lediglich die Vorfaktoren unterscheiden sich. Um das Gleichungssystem auf Operatore-
bene aus zu 16sen, bilden wir es auf ein Matrixproblem der Form

MU =@ = N (6.3.20)

ab. Die Vektoren ¢ bzw. w enthalten die Koeflizienten v; bzw. w;. Die Variable \ steht

fiir die Eigenwerte der Matrix M. Es wird also letztendlich ein Eigenwertproblem, siehe

2Bei der Anordnung der Spins im Kreuzprodukt orientieren wir uns an Abbildung



6.3 Aufstellen der Dispersion 59

Gleichung [6.3.20], gelost, indem die Matrix M diagonalisiert wird. Die berechneten Ei-
genwerte \ beinhalten die Dispersion des Hamiltonoperators H.

Es ist wichtig einen minimalen und vollstdndigen Ansatz fiir v zu wéhlen, der zusétz-
lich nicht die Translationsinvarianz brichtf| Das bedeutet die Operatorstruktur von v
muss so konstruiert sein, dass beim Kommutieren mit dem Hamiltonoperator H nur
Operatorterme entstehen, die bereits in v bzw. w enthalten sind. Als Beispiel soll der
Hamiltonoperator HEI%A;E aus Unterkapitel |6.2) gewahlt werden. Als ersten Versuch die

passende Operatorstruktur fiir v bzw. w zu finden, bietet sich

v =t unt®, (6.3.21)

w=wto + wyt®,

an. Da der Kommutator linear in seinen Argumenten ist, kann der Ansatz fiir v sum-

) . DM, eff .
mandenweise mit HNNﬁ? . kommutiert werden. Das Berechnen der Kommutatoren

RN ot ] = =405 Y a (W) a (6 + ) sin (20) [t (2, + 1L, ) 65

k/
(6.3.22a)
— —4DZia (k) a (k + ) sin (2k) (ty_ ot t%’LT) " (6.3.22b)
MR oty = 4D5Y " a (W) a (' + m)sin (28 [65F (£ + ) o824
k:/
(6.3.22¢)
= 4Dzia (k) a (k + ) sin (2k) (tZ’LT n ,H) v (6.3.22d)

zeigt, dass der Ansatz fiir v bzw. w nicht vollsténdig ist, da neue Operatorterme beim
Kommutieren mit 7-[13%1\? fzf entstehen, namlich t%iﬂ und t?ik,ﬂ. Deshalb muss der Ansatz

auf

v=otyt +ogtdl Fust ot (6.3.23)
w = wit] +wothl 4 wst®, Fwat?,
erweitert werden. Aus Konventionsgriinden stehen die Erzeuger in der Summation vor
den Vernichtern. Es steht noch aus zu iiberpriifen, ob die beiden zusétzlich eingefiigten

. : . 7/DMeff :
Operatoren neue Operatorterme beim Kommutieren mit My, erzeugen. Die Berech-

3Das Spinleitersystem BCPO ist translationsinvariant. Deswegen soll der Ansatz zum Bestimmen der
Dispersion ebenfalls die Translationssymmetrie nicht brechen.
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nungen der zwei Kommutatoren
{%gm, mziw} = 4Dzia (k) a (k + 7)sin (2k) (tivf i k) v (6.3.24a)
[Hﬁgﬁﬁf, vt ,H} — —4D%a (k) a (k + ) sin (2k) (t’;f;T b k) " (6.3.24b)

zeigen, dass der Ansatz aus Gleichung [6.3.23] vollsténdig ist. Nun miissen die Koeffizien-
ten w; in Abhéngigkeit der Koeffizienten v; ausgedriickt werden. In diesem Fall gelten

die Zusammenhénge

wy = 4D3ia (k) a (k + ) sin (2k) (vy — vy) (6.3.25a)
wy = 4D3ia (k) a (k + ) sin (2k) (v3 — vy) (6.3.25b)
ws = 4D3ia (k) a (k + ) sin (2k) (vy — vy) (6.3.25¢)
wy = 4D3ia (k) a (k + ) sin (2k) (vs — v1) (6.3.25d)

Die Matrix Mp;, die das Gleichungssystem Mp:¥ = @ nach Gleichung [6.3.20| be-
schreibt, hat mit der Abkiirzung Dj (k) = 4D3a (k) a (k + 7) sin (2k) die Form

0 iDi(k) 0  —iDi(k)
_'DZ 'DZ
Mps — | 7Pz 0 Dk 0 (6.3.26)
: 0 iD3 (k) 0 —iDj (k)

—iD; 0  iDi(k) 0

Mochte man den linearen Einfluss von Dj auf die Dispersion der frustrierten Leiter er-
mitteln, muss auch fiir den Hamiltonoperator der frustrierten Leiter eine solche Matrix
mit demselben Ansatz fiir v bzw. w aufgestellt werden. Danach miissen die beiden Ma-
trizen addiert und deren Eigenwerte berechnet werden. Diese entsprechen der gesuchten
Dispersion. Aufgrund des Ansatzes, der zu jedem bosonischen Operator ¢' auch dessen
adjungierten Operator t enthélt, treten alle Eigenwerte paarweise mit negativem und
positivem Vorzeichen auf, da [t'¢, ] = ¢! und [ti¢, t] = —t gilt.

Die wesentlichen Punkte dieser Methode sollen im Folgenden nochmals kurz zusam-

mengefasst werden.

1. Es muss ein minimaler abgeschlossener Ansatz fiir die Operatorstruktur von v

und w gefunden werden, der die Translationsinvarianz nicht bricht und Gleichung

[6.3.19 erfiillt.
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2. Der betrachtete Hamiltonoperator muss mit jedem Operator aus dem Ansatz fiir

v aus Schritt 1 kommutiert werden.

3. Nach jedem Kommutieren werden die Matrixelemente M;; bestimmt, die den Zu-

sammenhang zwischen den Koeffizienten w; und v; beschreiben.

4. Die Eigenwerte der Matrix M werden bestimmt. Deren positive Eigenwerte bein-
halten die Dispersionen der verschiedenen Anregungen des betrachteten Hamilton-

operators.

6.4 Lineare Beitrage zur Dispersion

Wie bereits in Unterkapitel erklart wurde, liefert nur die Komponente Dj einen
Beitrag zur Dispersion in linearer Ordnung in D. In diesem Abschnitt wollen wir analy-
sieren, welchen Effekt die Komponente D3 auf die Dispersion der isotropen, frustrierten
Spinleiter hat. Zuvor ist es noétig die Matrizen Myjer und M’ aufzustellen, die je-
weils die resultierenden Zusammenhédngen zwischen v und w aus den Kommutatoren
[H Leiter, v] = w und [H', v] = w darstellen. Die beiden Hamiltonoperatoren liegen bereits

in der Impulsdarstellung der bosonischen Operatoren vor

Hreiver = 3 wo (k) 171t (6.4.27)
k,a
H o= =0 (14 12,) (1) (6.4.28)
k,«

)

Der Hamiltonoperator Hpeiter wurde mit Hilfe einer deepCUT bis zur 13. Ordnung mit
dem 1n-Generator gelost und die Dispersion wy (k) bestimmt. Der Hamiltonoperator H’,
der die Kopplung der einzelnen frustrierten Spinleitern untereinander beschreibt, wurde
bereits in Unterkapitel 6.1 hergeleitet. Jedoch unterdriicken wir hier die Summation iiber
den Wellenvektor [, der senkrecht zur Leiter steht, da wir uns auf die Dispersion entlang
der Leitern konzentrieren.

Die Hamiltonoperatoren Hpejter und H' miissen nun mit dem Ansatz fiir v, siche Glei-
chung [6.3.23] kommutiert werden. Anschliefend werden die Matrizen My jte; und M’
nach dem Prinzip aus Unterkapitel aufgestellt. Auf eine ausfiihrliche Rechnung ver-
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zichten wir hier und geben lediglich das Endergebnis fiir die Matrizen an

wo (k) 0 0 0
0 k 0 0
Meiter = ok +) (6.4.29)
0 0 —Wo (k’) 0
0 0 0 —wo (k +m)
—QJIko 0 2=]/dk,l 0
0 —2dgy 0 20y
M = Fmd R (6.4.30)
—2J"dy, 0 2J"dy, 0
0 _2J1dk+7r,l 0 2J/dk+7r,l

Die Matrizen M iter, M’ und M p; miussen nun addiert werden. Anschlieffend werden
die Eigenwerte der entstehenden Gesamtmatrix berechnet. Da es sich hier um eine 4x4-
Matrix handelt, ist es moglich die Eigenwerte analytisch zu bestimmen. Diese haben die

Form

1 1
wy (k) = :l:\/§Ql + 5\/9% + 16wyw, (D3 (k). (6.4.31)

Hierbei gelten die folgenden Ersetzungen:

Q) = w? 4 2widy + W2 + 2wadsy (6.4.32a)
Qo = w? 4 2wid; — w2 — 2wady (6.4.32b)
wy = wp (k) (6.4.32¢)
wy = wp (k+ ) (6.4.32d)
dy = —2J" cos (27l) a* (k) (6.4.32¢)
dy = —2J" cos (27l) a* (k + ) (6.4.32f)
Dj (k) = 4Dja (k) a (k + m) sin (2k) . (6.4.32g)

Insgesamt erhalten wir vier Eigenwerte, wovon zwei negativ und zwei positiv sind. Die
beiden positiven Eigenwerte entsprechen den Dispersionsmoden. Es existieren zwei Di-
spersionsmoden, eine obere Dispersion und eine untere Dispersion. Die Begriffe obere
und untere beziehen sich hierbei auf das zweite £ in Formel Mit obere ist das
positive Vorzeichen gemeint und mit untere entsprechend das negative Vorzeichen. Diese
zwei Dispersionsmoden entstehen durch die Komponente D3. Im Fall D3 = 0 ware das
System isotrop und der gewéhlte Ansatz fiir v wére nicht mehr der minimale Ansatzﬁ

Die berechneten Eigenwerte entsprechen der Dispersion der z-Mode, was bereits mit

4In diesem Fall wére der minimale Ansatz fiir v bzw. w gegeben durch v = Ulti’T+U2tf - Die Eigenwerte
der resultierenden 2x2-Matrix sind durch w (k) = +1/w? + 2w;d; gegeben und fiir jede Mode gleich.
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dem Index bei w, (k) angedeutet wurde. Die Begriindung dafiir liegt im gewéhlten An-
satz fiir v. Dort wurde bei dem bosonischen Erzeuger ti’T der Impuls £ verwendet und
bei dem bosonischen Erzeuger der y-Mode t%’f_w der verschobene Impuls £ 4 7. Werden
die Impulse im Ansatz fiir v, siehe Gleichung [6.3.23] um 7 verschoben, tauschen die
Moden. Das bedeutet, dass die Dispersion der y-Mode aus der Dispersion der xz-Mode

hervorgeht, wenn der Impuls £ um 7 verschoben wird, d.h.
wy (k) =w, (k+m). (6.4.33)

Bei der Analyse der Dj-Komponente beschrianken wir uns auf die Dispersion der a-
Mode.

6.4.1 Analyse der D;-Komponente

In diesem Abschnitt werden wir den Effekt der Dj-Komponente auf die z-Mode analy-
sieren. Diese Komponente sorgt dafiir, dass die Dispersionen der x- und y-Mode nicht
mehr unabhéngig von einander sind. Thr Effekt auf die z-Mode und y-Mode ist, dass
die Dispersion der ungestorten frustrierten Spinleiter in eine obere und untere Mode
aufspaltet. Durch die Alternierung der Dj-Komponenten halbiert sich die Brillouinzone.
Am Rand k = 7, wobei a fiir die Gitterkonstante von BCPO steht, treffen die obere und
die untere Mode aufeinander, siehe Formel [6.4.31] Es bietet sich daher an, die Moden
zu entfalten und in der ersten Brillouinzone darzustellen. Den Verlauf der Moden in der
zweiten reduzierten Brillouinzone erhilt man durch eine Spiegelung an der Achse k = -
Die untere Mode besitzt eine W-Form und die obere Mode eine V-Form. Die Energies-
kala der Dispersion ist die Sprossenkopplung Jy, siche Gleichung[3.2.5 Alle Kopplungen
werden in Einheiten dieser Kopplung angegeben.
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Abbildung 6.1: Darstellung der oberen (gepunktet) und der unteren Mode (durchgezogen) in
Abhéngigkeit der D3-Komponente. Als Parameter fiir die isolierte frustrierte
Spinleiter werden x = 1.2 und y = 0.9 gewéhlt. Die Zwischen-Leiter-Kopplung
J' ist auf Null gesetzt.

In Abbildung ist zu erkennen, dass die Komponente D3 das Minimum beeinflusst.
Mit steigendem D3 wird die Position des Minimums der unteren Mode bei k > - zu
héheren Impulsen & verschoben und zuséatzlich abgesenkt. Bemerkenswert ist ebenfalls
der leichte Anstieg der oberen Mode bei niedrigen Impulsen.

Bis zu diesem Punkt wurde noch keine Aussage iiber die Dispersion der z-Mode gemacht.

Der Grund dafiir ist, dass die Komponente Dj nicht an die z-Mode koppelt.

6.4.2 Analyse der Zwischen-Leiter-Kopplung .J’

In diesem Unterunterkapitel wird der Effekt der Zwischen-Leiter-Kopplung J’ auf die
Dispersion untersucht. Wie bereits in Unterkapitel[6.4]in einer Fufnote angemerkt wurde,
sorgt die Beriicksichtigung der Zwischen-Leiter-Kopplung nicht fiir eine Aufspaltung
der Dispersion, da die Wechselwirkung zwischen den Leitern isotrop ist. Die verdnderte
Dispersion wurde bereits in Unterkapitel hergeleitet. Sie hat die Form

w (k) = 4/ (@)? — 47 cos (2n1) a2 (k) ). (6.4.34)



6.5 Quadratische Beitrige zur Dispersion 65

r=12 y=09

2.5 T T
;(77\\:\,_
2.0} \\\ ]
15} ]
=
=
3
1o} ]
— J/Jy =00
U5 — /=01 ]
— J'Jy=02
— JJ =03
040 Il Il Il Il
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Abbildung 6.2: Darstellung der Dispersion w (k) in Abhéngigkeit der Zwischen-Leiter-Kopplung
J'. Als Parameter fiir die isolierte frustrierte Leiter werden x = 1.2 und y = 0.9
gewahlt.

Der Einfluss der Zwischen-Leiter-Kopplung J’ ist deutlich zu erkennen. Sie sorgt dafiir,
dass die Dispersion um das Minimum abgesenkt wird. Die Position des Minimums bleibt
jedoch unveréndert. Verglichen mit Abbildung [6.1] ist klar erkennbar, dass der Absen-
kungseffekt der Zwischen-Leiter-Kopplung stérker als der der Dj-Komponente ist.

6.5 Quadratische Beitrage zur Dispersion

Lediglich die Komponente Dj kann aufgrund ihrer Paritdt im Rahmen unserer Néhe-
rungsmethode einen Beitrag zur Dispersion in linearer Ordnung liefern. In Kapitel
wurde bereits erlautert, dass die symmtrische anisotrope Wechselwirkung, vermittelt
durch den Tensor I', nicht gegeniiber der antisymmetrischen anisotropen Wechselwir-
kung vernachlassigt werden kann. In diesem Abschnitt werden die Beitriage der einzelnen

Komponenten F?jﬂ diskutiert und deren Effekt auf die Dispersion analysiert.

Zuerst muss geklart werden, welche Komponenten der symmetrischen Wechselwirkung

einen Beitrag zur Dispersion liefern kénnen. IThre Abhéngigkeit von den einzelnen D-
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Komponenten wurde in Unterkapitel [5.1] hergeleitet

o ﬁ o
DyD; D2
20;  6Jy

rg‘ﬁ —

Mit Hilfe der Symmetrieanalyse aus Unterkapitel konnten die Paritdt und das Ver-
halten des Vorzeichens der einzelnen D-Komponenten festgelegt werden, siehe Tabelle
[b.2] Unter Verwendung dieser Ergebnisse konnen die Paritét und das Verhalten des Vor-

zeichens der einzelnen I'-Komponenten festgelegt werden. Um den Einfluss der ['-Terme

Ff‘jﬁ entlang der Holme | Paritét
I'g* gleichbleibend gerade
ryY gleichbleibend gerade
Iy gleichbleibend gerade
rye gleichbleibend gerade
Y alternierend gerade
ryY gleichbleibend gerade
I'y? gleichbleibend gerade
rge gleichbleibend gerade
I'y? alternierend ungerade
ry gleichbleibend gerade
s gleichbleibend gerade

Tabelle 6.1: Verhalten der Tensorkomponenten I‘f}ﬁ entlang der Holme der Leiter und beziig-
lich einer Spiegelung in der Mitte einer Sprosse. Nicht aufgefiihrte Komponenten
verschwinden oder sind bereits durch den dquivalenten Ausdruck I‘fja vertreten.

auf die Dispersion zu bestimmen, muss nach dem beschriebenen Schema aus Unterkapi-
tel 6.2 vorgegangen werden. Wir beschranken uns in dieser Arbeit auf das Aufstellen der
Hamiltonoperatoren und geben direkt das Ergebnis fiir den effektiven Hamiltonoperator
im Impulsraum an.

Zuerst wird die symmetrische DM-Wechselwirkung auf den Sprossen betrachtet. Hierbei
haben nur die Beitrage I'§® einen endlichen Wert. Sie haben alle dieselbe Paritét und
dasselbe Vorzeichenverhalten. Folglich reicht es, den Hamiltonoperator allgemein fiir die
Mode a zu transformieren. Dabei ist zu beachten, dass die Werte der I'j*-Komponenten

je nach Mode unterschiedlich sind. Der Hamiltonoperator

Sprosse,aa

HL = Tgesmtert (6.5.35)
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wird auf den effektiven Hamiltonoperator

Sprosse,aa

Hiptbena = 16" 2 a2 (k) (740 + 26T+ 620y) (65,30
k

abgebildet. Als Néachstes werden die Beitrdge der symmetrischen DM-Wechselwirkung
auf den Néchst-Nachbar-Bonds betrachtet. Wiederum wird der Hamiltonoperator allge-

mein fiir die Mode « transformiert. Der Hamiltonoperator
HAN e ZZF‘““S?” i (6.5.37)

wird in den effektiven Hamiltonoperator

ML = zrwza ) cos ( (zg%ig +oTe 4 tgtzk) (6.5.38)
iiberfiihrt.
Der Beitrage der Komponenten I'fY und T'Y* sind aufwéandiger zu berechnen, da diese
Komponenten ein alternierendes Vorzeichenverhalten aufweisen und die x- mit der y-
Mode koppeln. Die Werte der beiden Komponenten sind identisch, jedoch unterscheiden

sich die dazugehorigen Hamiltonoperatoren in der Operatorstruktur. Der Hamiltonope-

rator der Komponente I'7"
HAN,ey ZZFWTSZ TS (6.5.39)
wird auf
H;;ﬂmy —2r{? Z a(k)a(k+m) (eikti’f <tyT + tk+7r> + h.c.) (6.5.40)
k
abgebildet. Der Hamiltonoperator der Komponente T'Y*
HAN o Z Z LY SPT S (6.5.41)

fiihrt auf den effektiven Hamiltonoperator

Hakye = 207> Ja(k)a(k+m) ( T (¢ ( e t,m) + h.c.> . (6.5.42)
k
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Werden die beiden effektiven Hamiltonoperatoren addiert, ergibt sich

HES 4 HES = ATy a(k)a(k + ) sin (k) (tgv* (t“ + t,m) - h.c.) .

k
(6.5.43)
AbschlieRend werden die Beitriige der symmetrischen Wechselwirkung auf den Ubernichst-
Nachbar-Bonds untersucht. Wie bei den anderen Bonds geniigt es auch hier, den diago-

nalen Beitrag allgemein fiir die Mode « zu berechnen. Der Hamiltonoperator
NNN , o Z ZFGO& TSa TS@OCJFQ (6544)

nimmt in den effektiven Triplonoperatoren die Gestalt

= HA o0 = 25 S a2 () cos (28) (10, + 26201 + ) (6.5.45)
k

an. Der Beitrag von I'5* bzw. I';* verschwindet, da diese Komponenten eine ungerade
Paritéit besitzen Pl

Der néchste Schritt besteht nun darin, alle transformierten Hamiltonoperatoren mit
dem Ansatz aus Gleichung zu kommutieren. AnschlieRend muss fiir jeden Ha-
miltonoperator die Matrix M nach dem Prizip aus Unterkapitel aufgestellt werden.
Diese werden zu den Matrizen aus Unterkapitel addiert. In dieser Arbeit geben wir

lediglich die Summe aller aufgestellter Matrizen an

w+A(k) —iB (k) A (k) iB (k)

B B(k)  we+C (k) —iB (k) —C (k)
Meesam = | (k) “iB(k)  —wi—A(k)  iB(k) (6:5.46)

iB (k) C (k) —iB (k) —wqy — C (k)
Hierbei wurden folgende Bezeichnungen eingefiihrt

A(k)=dy + 5% (k) + T7° (k) + T35 (k) (6.5.47a)
B (k) =T7{Y (k) — D;j (k) (6.5.47b)
C(k)=doy+T% (k) +T7 (k) +T% (k). (6.5.47¢)

5 Auf eine explizite Rechnung verzichten wir an dieser Stelle und verweisen auf das analoge Beispiel
fiir die Komponente D3 aus Unterkapitel
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Die verwendeten Abkiirzungen bei den Koeffizienten A (k), B (k) und C (k) sind hier
aufgefiihrt [f

ree (k) = —2I%%a? (k) (6.5.48a)
[4* (k) = 405"a* (k) cos (k) (6.5.48b)
127 (k) = 4I'5"a? (k) cos (2k) (6.5.48¢)
'Y (k) = 4I'Y%a (k) a (k + m) sin (k) (6.5.48d)
Y (k) = —2T%a? (k + ) (6.5.48¢)
Y% (k) = —4I'%a? (k + ) cos (k) (6.5.48f)
1YY (k) = 4T%Ya* (k + ) cos (2k) . (6.5.48g)

Um abschlieffend die Dispersion fiir die x-Mode und damit auch die der y-Mode zu
berechnen, miissen die Eigenwerte der Matrix M gesame bestimmt werden. Wie bereits in
Unterkapitel erlautert wurde, besitzen zwei der vier Eigenwerte genau den negativen

Wert von den anderen zwei. Die Eigenwerte sind

wp (k) = \/ Q) (k) + ;\/ 2 (k) + 1601w, (B (k))>. (6.5.49)

mit
O (k) = w? 4+ 2w A (k) + w3 + 2w, C (k) (6.5.50a)
Qy (k) = wl + 2w A (k) — w2 — 2w,C (k). (6.5.50b)

Die Dispersion der y-Mode ergibt sich wiederum durch eine Verschiebung der xz-Mode

um 7m

wy (k) = wy (k+). (6.5.51)

Es ist nun notig, die Effekte der einzelnen I'-Terme auf die Dispersion zu untersuchen.

Dabei beschrianken wir uns wiederum nur auf die Analyse der Dispersion w, (k).

SDie Abkiirzungen wy, wa, di, do und D3 (k) entsprechen denen aus Gleichungen [6.4.32
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6.5.1 Analyse der Beitrige I'}* und I"}’

Die Komponente Dj liefert durch ihre I'-Terme einen Beitrag zur Dispersion. Betrachtet
man nur den Beitrag von I'3” und T'§?, so existiert keine Kopplung zwischen der z- und
y-Mode. Beide Moden werden also getrennt voneinander betrachtet. Der Ansatz fiir v
aus Gleichung ist nicht mehr minimal. Um die Dispersionen der z- und y-Mode

unter dem Einfluss von T'f* und T’y zu berechnen, wird der Ansatz
Vo = Ul,atZ’T + UQ,atgk (6552)

mit o € {z,y} fir jede Mode einzeln verwendet. Werden fiir die Hamiltonoperatoren
Hioiter und HL D bzw. HL ol die Matrizen fiir das Gleichungssystem [H,v,] =

Sprosse,x Sprosse,yy

w, aufgestellt und addiert, ergibt sich

rge (k —Ig> (k
MLeiter,Sprosse,aoz = it 0 ( ) 0 ( ) . (6553)
Ige (k) —w =I5 (k)
Hierbei gelten die Abkiirzungen
wy = wp (k) (6.5.54a)
e (k) = —2I“a® (k). (6.5.54b)
Die Eigenwerte der Matrix sind
wa (k) = £1/wi + 275" (k). (6.5.55)

Beide I'§*-Komponenten besitzen gerade Paritat, was zur Folge hat, dass die Brillouin-

zone nicht reduziert wird.
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Abbildung 6.3: Darstellung der z-Mode in Abhéngigkeit der Komponente Dg. Als Parameter
fiir die isolierte frustrierte Leiter werden x = 1.2 und y = 0.9 gewé&hlt. Die
restlichen Parameter werden auf Null gesetzt.

Der Effekt der Komponente Df auf die z-Mode ist ein Anheben der Dispersion in der
gesamten Brillouinzone. Diese Beobachtung kann mit Hilfe der Formel fiir I, siehe Glei-
chung [5.1.13] erklart werden. Der Wert fiir I'j” ist negativ und sorgt dafiir, dass der
Term I'f” (k), siehe Gleichung , insgesamt ein positives Vorzeichen besitzt. Des-
wegen wird die Dispersion angehoben. An dieser Stelle ist zu Betonen, dass in diesem
Fall die Dispersion der z- und z-Mode identisch sind. Dies liegt an den gleichen Werten
fiir I'f* und I'§?, siehe Formel da nur die Komponente Df einen Wert ungleich
Null besitzt.
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Abbildung 6.4: Darstellung der y-Mode in Abhéngigkeit der Komponente D§. Als Parameter
fiir die isolierte frustrierte Leiter werden z = 1.2 und y = 0.9 gewéhlt. Die
restlichen Parameter werden auf Null gesetzt.

Der Effekt der Komponente D§ auf die y-Mode ist ein Absenken der Dispersion in dem
gesamten Bereich der Brillouinzone. Dies liegt wiederum an dem Vorzeichen von T'yY,
welches positiv ist, siehe Gleichung [5.1.13] So ist das Vorzeichen von I'y” (k), siehe Glei-
chung [6.5.54b] negativ. Die Dispersion wird demnach abgesenkt.

Eine Anderung des Vorzeichens von D§ hat keinen Effekt auf die Dispersion der 2- und
y-Mode, sieche Formel [5.1.13] Auferdem ist an den Abbildungen [6.3]und [6.4] zu erkennen,
dass das Verhaltnis ?—f grof, d.h. ?—f ~ 0.5, gewihlt werden muss, um einen sichtbaren
Effekt auf die Dispersion zu erreichen. Verglichen mit der Komponente Dj, siehe Abbil-
dung , ist der Effekt von D§ deutlich geringer. Dies ldsst sich damit begriinden, dass
D{ nur quadratisch in den I'§®-Termen die Dispersion beeinflusst.
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6.5.2 Analyse der Beitrige I'*, TYY und I'}”

Die Komponenten Df und DY tragen ebenfalls erst in zweiter Ordnung in D durch die I';-
Terme zur Dispersion bei. Zuerst wird in diesem Abschnitt der Einfluss der Komponente
['{Y auf die z- und y-Mode untersucht. Diese Komponenten sorgt fiir eine Kopplung unter
den Moden mit Impulsen k£ und £ + 7. Um die méglichen Effekte der Komponenten I'f*
und I'YY auszuschalten, werde diese Komponenten auf Null gesetzt. Fiir die Komponenten
D7 und DY werden zur Einfachheit diesselben Werte gewéhlt.

Die Alternierung der I'f-Komponente sorgt dafiir, dass die Brillouinzone halbiert wird.
Wir zeigen jedoch die beiden Moden in der ersten Brillouinzone, um einen besseren

Vergleich mit den vorherigen Abbildungen herstellen zu kénnen.
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Abbildung 6.5: Darstellung der oberen (gepunktet) und unteren (durchgezogen) Moden in Ab-
hingigkeit der Komponente I'{? bei identischen Werten von DY und DY. Als
Parameter fiir die isolierte frustrierte Leiter werden x = 1.2 und y = 0.9 ge-
wéhlt. Die restlichen Parameter werden auf Null gesetzt.

Der Effekt des Terms I'{Y ist klar zu erkennen. Die Dispersion wird um den Bereich
k = 5. abgesenkt. Mit steigendem Wert von Df und DY wird die Form der ungestorten

Dispersion immer weiter abgeflacht. Besonders zu betonen ist, dass der Term I'{Y an
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dem Punkt k& = - fiir eine Aufspaltung der beiden Moden sorgt. Die Komponenten I'{*
und T'Y¥ tragen an diesem Punkt nicht zur Aufspaltung bei, da sie in der Dispersion mit
einem cos (k) multipliziert werden, siehe Gleichungen [6.5.48bund [6.5.48fl Der Term I'}”

wird in der Dispersion mit einem sin (k) multipliziert und gibt deshalb bei k& = - einen

Beitrag. Fiir verschwindende Dj-Komponenten ist das Vorzeichen des Term I'}Y irrele-
vant, da dieser in der Dispersion quadriert wird. Andererseits ist das relative Vorzeichen
zwischen den Termen I'fY und D3 von Bedeutung und hat einen mafgeblichen Einfluss

auf die Form der Dispersion, wie wir im weiteren Verlauf dieser Arbeit sehen werden.

Es soll nun der Einfluss der Dj-Komponente untersucht werden. Dazu wird der Wert

DY = 0.2Jy festgesetzt, um den Effekt von Dy deutlicher zu erkennen.
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Abbildung 6.6: Darstellung der oberen (gepunktet) und unteren (durchgezogen) Moden in Ab-
hiingigkeit der Komponente D7 bei festem Wert DY = 0.2.Jy. Als Parameter
fiir die isolierte frustrierte Leiter werden z = 1.2 und y = 0.9 gewé&hlt. Die
restlichen Parameter werden auf Null gesetzt.

Die Komponente D7 allein beeinflusst lediglich die Terme I'}* und I'YY| siehe Gleichung
b.1.13] Aufgrund der unterschiedlichen Gewichtung dieser Terme in der Dispersion resul-
tiert die Variation der Komponente DY in einer asymmetrischen Verformung der unteren
Mode. Das Minimum bei k > - wird geringfiigig abgesenkt. Im Bereich kleinerer Impul-

se k < 5 wird die Dispersion um ein geringes Ausmaf angehoben. Diese Beobachtung
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kann dadurch erklért werden, dass die Dj-Komponente die Dispersion ausschlieftlich
quadratisch durch die Terme I'{* und T'YY beeinflusst. Auferdem werden die Terme mit
einem anderen Faktor gewichtet, siche Gleichungen [6.5.48b] und [6.5.481] Ein Vorzeichen-

wechsel von D{ wiirde keine Veranderung mit sich bringen. Die obere Mode zeigt keine

sichtbaren Verédnderungen auf.

Zum Abschluss soll nun der Einfluss der DY-Komponente analysiert werden. Dazu wird
jetzt der Wert DY = 0.2.J, festgesetzt und DY variiert.
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Abbildung 6.7: Darstellung der oberen (gepunktet) und unteren (durchgezogen) Moden in Ab-
hingigkeit der Komponente DY bei festem Wert Df = 0.2.Jy. Als Parameter
fiir die isolierte frustrierte Leiter werden x = 1.2 und y = 0.9 gewéhlt. Die
restlichen Parameter werden auf Null gesetzt.

Die DY-Komponente hat einen Effekt durch die Terme I'f* und T'YY auf die Dispersion.
Abbildung sieht Abbildung sehr dhnlich. Bei genauerer Betrachtung stellt sich
heraus, dass die Abbildungen bei einer Spiegelung an der Achse k = - ineinander tiber-
gehen. Diese Beobachtung lasst sich mit Hilfe von Formel [5.1.13] erkldren. Werden die
Werte der Komponenten Df und DY getauscht, so tauschen auch die Terme I'f* und
I'YY ihren Wert. Dies sorgt dafiir, dass die untere Mode im Bereich um das Minimum
bei k > 7~ in Abbildung nun angehoben wird und im Bereich von kleineren Impuls-

werten k < o~ abgesenkt wird. Das Andern des Vorzeichens von DY hat ebenfalls keine
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Auswirkungen.

6.5.3 Analyse der Beitrage I';* und I'}’

Die Komponente Dj beeinflusst die Dispersion erst durch die ['¢*-Terme. Sollen nur die
Beitriage von I'* und I'YY diskutiert werden, so sind die z- und y-Mode voneinander
entkoppelt. Das bedeutet, dass analog zu Kapitel vorgegangen werden muss, um
den Einfluss der I'§*-Terme auf die Dispersion der xz- und y-Mode zu berechnen. Der
einzige Unterschied zu der Rechnung aus Kapitel ist, dass ['§® (k), siche Gleichung

6.5.54b|, durch I'§* (k) mit
5 (k) = 4I'$*a? (k) cos (2k) (6.5.56)

fir @« € {x,y} ersetzt werden muss. Die Eigenwerte der resultierenden Matrix sind

demnach durch

wa (k) = £1/w + 275" (k) (6.5.57)

mit w; = wp (k) gegeben.
Die T'%* und T'%Y besitzen gerade Paritdt, was dazu fithrt, dass die Brillouinzone nicht

reduziert wird.
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Abbildung 6.8: Darstellung der z-Mode in Abhéngigkeit der Komponente D3. Als Parameter
fiir die isolierte frustrierte Leiter werden x = 1.2 und y = 0.9 gewé&hlt. Die
restlichen Parameter werden auf Null gesetzt.

Wie Abbildung [6.8] zeigt, sorgt die Dj-Komponente fiir eine Absenkung im Bereich des
Minimums. An den Réandern der Brillouinzone wird die Dispersion leicht angehoben. Der
Wechsel zwischen Absenken und Anheben der Dispersion ist durch das Vorzeichen von
cos (2k) bedingt. Im Bereich des Minimums ist der Wert fiir cos (2k) negativ. Der Wert
fiir T'3* ist fiir D3 = 0 immer positiv, siche Formel [5.1.13] Deswegen wird die Dispersion
der z-Mode im Bereich des Minimums abgesenkt. Ein Wechsel des Vorzeichens von Dj

bringt keine Verdnderung mit sich.
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Abbildung 6.9: Darstellung der y-Mode in Abhéangigkeit der Komponente D3. Als Parameter
fiir die isolierte frustrierte Leiter werden z = 1.2 und y = 0.9 gewéhlt. Die
restlichen Parameter werden auf Null gesetzt.

Der Effekt der Komponente D3 auf die y-Mode ist ein Anheben der Dispersion im Bereich
des Minimums, wie in Abbildung|6.9) verdeutlicht wird. Dies liegt an dem Vorzeichen des
Terms I'YY. Dieser besitzt nach Gleichung einen negativen Wert. Damit wird in
den Bereichen, wo die z-Mode von I'4* angehoben wird, die y-Mode von dem T'yY-Term
abgesenkt und umgekehrt. Die Effekte sind von I'y? sind jedoch geringer als die von
I'2*. Dies liegt an dem betragsméfig kleineren Wert von 'y siehe Gleichung[5.1.13} Ein
Wechsel des Vorzeichens von Dj éndert den Effekt auf die y-Mode nicht. Hier soll betont
werden, dass in dem Fall D = 0 die y-Mode und die z-Mode identisch sind, da dann

'Yy =T'5%, siehe Formel |5.1.13] gilt.
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Im letzten Abschnitt dieses Kapitels soll der Einfluss der Komponente Dj untersucht
werden. Ihr linearer Effekt wurde bereits in Kapitel analysiert. Hier wollen wir nur
den Einfluss von Dj iiber die I'-Terme auf die Dispersion der z- und y-Mode betrachten.
Dabei fallt auf, dass die Komponenten I'4* und T'Y bei verschwindender D3-Komponente
identisch sind, siehe Formel [5.1.13] Das bedeutet also, dass die Dispersionen der z- und

y-Mode entartet sind, wenn nur die der quadratische Beitrag von Dj betrachtet wird.

r=12 y=09

2.0

1.5
<
5
§ ol D3/ Jy = 0.0
— Di/Jy=01
. Di/Jy=02
— D3/Jy=023
050 Di/Jy=04 1
D;/Jy =05
— Di/Jy=06
0.(()).0 ()i2 (]i4 ()iﬁ ()iS 1.0

Abbildung 6.10: Darstellung der z- und y-Mode in Abhéngigkeit der Komponenten D3. Als
Parameter fiir die isolierte frustrierte Leiter werden = 1.2 und y = 0.9
gewahlt. Die restlichen Parameter werden auf Null gesetzt. Der lineare Beitrag
von D3 wird ebenfalls vernachlassigt.

Bei der Betrachtung von Abbildung fallt auf, dass sie identisch zu Abbildung [6.9]
ist. Dies ist auch direkt offensichtlich, da bei der Komponente I'yY die Komponenten D3
und Dj genau gleich gestellt sind. Auch hier wird der Bereich um das Minimum leicht

angehoben.
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6.5.4 Zusammenfassung

Nachdem alle Terme, die einen Einfluss auf die Dispersion der x-Mode und y-Mode

besitzen, einzeln analysiert wurden, werden die zentralen Ergebnisse in diesem Abschnitt

kurz zusammengefasst.

Dy

D¢ und DY:

Dy

DY:

Ds:

D3:

Beeinflusst tiber I't* und I'jY die Dispersion

= Sorgt nicht fiir eine Kopplung zwischen den Moden und auch nicht fiir eine
Kopplung zwischen den Impulsen k& und k + 7

= Erhohung der xz-Mode in der gesamten Brillouinzone

= Absenkung der y-Mode in der gesamten Brillouinzone

Produkt der beiden Komponenten liefert einen endlichen Beitrag fiir I'7Y

= Koppelt die z-Mode mit Impuls k an die y-Mode mit Impuls k47 und umgekehrt
= Sorgt fiir eine Aufspaltung in einer obere und untere Mode

= Sorgt fiir ein Abflachen der unteren Mode bei k = -

Wirkt tiber I'f* und T'Y¥ auf die Dispersion
= Sorgt isoliert nicht fiir eine Kopplung zwischen verschiedenen Moden und Im-

pulsen

s

2a
= Absenkung im Bereich k > - der unteren z-Mode

= Asymmetrische Verschiebung um k =

Besitzt iiber I'f* und I'YY Einfluss auf die Dispersion

= Sorgt isoliert nicht fiir eine Kopplung zwischen verschiedenen Moden und Im-
pulsen

= Asymmtrische Verschiebung um k = -

= Absenkung im Bereich k < - der unteren x-Mode

= Entspricht dem Effekt der Komponente D nur an k = 5 gespiegelt

Wirkt iiber die Terme I's* und T'9? auf die Dispersion

= Sorgt nicht fiir eine Kopplung zwischen verschiedenen Moden und Impulsen
= Senkt die x-Mode um den Bereich des Minimums ab

= Erhoht die y-Mode um den Bereich des Minimums

Hat Einfluss auf die Dispersion in linearer Ordnung und durch die Terme I'5* und
ryY

= Der lineare Beitrag koppelt die z-Mode mit Impuls k£ an die y-Mode mit Impuls
k + m und umgekehrt
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= Der lineare Beitrag verschiebt das Minimum der Dispersion bei k > 7= zu ho-
heren k-Werten und senkt um diesen Bereich ab

= Die quadratischen Beitrédge sorgen nicht fiir eine Kopplung zwischen verschie-
denen Moden und auch nicht fiir eine Kopplung zwischen verschiedenen Impulsen
= Die qudratischen Beitridge sorgen nicht fiir eine Aufspaltung zwischen z- und
y-Mode

= Hebt die 2-Mode und y-Mode um den Bereich des Minimums an

J': Hat einen Effekt in linearer Ordnung

= Sorgt nicht fiir eine Kopplung zwischen den Moden und auch nicht fiir eine
Kopplung zwischen den Impulsen £ und k& + 7

= Stellt eine isotrope Kopplung dar

= Sorgt fiir eine Absenkung der Dispersion, insbesondere um den Bereich des

Minimums, dndert aber dessen Position nicht

6.6 Einfluss der DM-Wechselwirkung auf die z-Mode

In dem vorherigen Unterkapitel wurde nur der Einfluss der anisotropen DM-Wechselwirkung
auf die - und damit auch auf die y-Mode untersucht. Wie bereits in Unterunterkapitel
6.4.1 erwahnt wurde, wird die Dispersion der z-Mode nicht durch lineare D-Beitrage
beeinflusst. Die Zwischen-Leiter-Kopplung ist isotrop und hat somit einen Effekt auf
die Dispersion der z-Mode. Thr Einfluss wurde bereits in Unterkapitel untersucht.
Durch Beriicksichtigung der symmetrischen anisotropen DM-Wechselwirkung bleibt die
Dispersion der z-Mode noch immer isoliert von den anderen Moden. Das bedeutet, dass
nur die diagonalen Terme I'{)* einen Einfluss auf die 2-Mode haben. Die dazugehorigen
Hamiltonoperatoren wurden bereits im Unterkapitel allgemein fiir die Mode « her-

geleitet. Um die Dispersion zu bestimmen, wird als Ansatz fiir v die Operatorstruktur
V, = UltZ’T + Ugtik (6658)

verwendet. Dieser Ansatz ist aufgrund einer fehlenden Kopplung an eine andere Mo-

. . . . . / F,eff F,eff
de vollstédndig. Werden fiir die Hamiltonoperatoren Hpeiters M'; Hgrosse 220 FINN,22 URd

H;ﬁ%n die dazugehorigen Matrizen fiir die Gleichungssysteme [#H, v,] = w, aufgestellt

und addiert, ergibt sich

(6.6.59)

M Gesamt,z = <°"1 D) =Dk ) .

D(k)  —w —D(k)
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Hierbei wurden die Abkiirzungen

D (k) = dy + T3 () + T3 (k) + T5* (k)
dy = —2J" cos (2nl) a® (k)

I (k) = —2T%a® (k)

%% (k) = 4I'**a? (k) cos (k)

2% (k) = 4I'a® (k) cos (2k)

eingefiihrt. Die beiden Eigenwerte der Matrix sind

w: (k) = % /w? + 21D (k).

6.6.60a
6.6.60b
6.6.60c
6.6.60d
6.6.60e

—~
~— O N N~

—~

(6.6.61)

Auf eine ausfiihrliche Analyse der Dispersion der z-Mode verzichten wir hier. Wir werden

in dem folgenden Kapitel sehen, dass diese Form der Dispersion nicht geeignet ist, die

experimentell gemessenen Daten zu beschreiben.



7 Vergleich mit experimentellen Daten

Die verwendeten experimentellen Daten des Anregungsspektrums von BCPO wurden
aus Messungen inelastischer Neutronenstreuung extrahiert. Die Messungen wurden vom
SEQUOIA Spektrometer und dem Forschungszentrum NIST durchgefiihrt ﬂ§|| PrLumB
et al. haben 2014 versucht, diese Daten mit Hilfe einer quadratischen Bondoperatortheo-

rie zu reproduzieren [6].

Energy (meV)

obi Y]

0 0.5 1
(h=0,3, k, 1) (r.L.u)

Abbildung 7.1: Verlauf der berechneten Dispersion von PLUMB et al.. Die gefiillten Kreise stam-
men aus Messungen fiir h = 0, die offenen Dreiecke aus Messungen fiir h = 3.
Die Abbildung wurde entnommen ||§|| Die lila Messpunkte werden mit Mode 1
bezeichnet, die griinen mit Mode 2 und die blauen mit Mode 3.
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Sie bestimmten die Parameter zu

Jo = 8meV (7.0.1a)
xr = (7.0.1b)
y=1 (7.0.1c)
J' = 1.6 meV (7.0.1d)

D? = 0.6J, (7.0.1e)
DY = 0.45.J;. (7.0.1f)

Die gewahlten Werte fiir die D-Vektoren sind ungewthnlich grof vor dem Hintergrund,
dass ihr Ursprung in der Spin-Bahn-Kopplung liegt. Unsere Hypothese, siehe Kapitel
ist, dass die D-Komponenten einen Wert von 0.1.Jy bis 0.2.J; annehmen sollten. Die
gewahlten Werte von DY = 0.45.Jy und Dj = 0.6Jy sind dagegen sehr viel grofer und
decken sich nicht mit unseren Erwartungen. Auferdem ist es sehr bemerkenswert, dass
lediglich die Komponenten von D fiir die Dispersion genutzt und die restlichen drei

D-Komponenten auf Null gesetzt wurden.

In Abbildung ist zu sehen, dass die berechneten Funktionen, die zu Mode 1 und

Mode 2 im Bereich des Minimums passen, im Punkt k& = 7 entartet sind, was in der
Messung nicht zu erkennen ist. Der abfallende Verlauf von Mode 1 und 2 im Bereich
zwischen k = 7 und k = 7 kann von den Funktionen nicht beschrieben werden. Im Ge-
gensatz dazu gelang es PLUMB et al. das Verhéltnis zwischen den hohen Energien (ca.
27 meV) und niedrigen Energien (ca. 5meV), siehe Mode 3, annéhernd zu reproduzieren,

sowie den Verlauf von Mode 1 und 2 im Bereich des Minimums.

Um unsere berechneten Dispersionen fiir die einzelnen Moden mit den experimentellen

Daten zu vergleichen, verwenden wir im ersten Schritt den Parametersatz von PLUMB
et al. aus Gleichungen [7.0.1]
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30

20 H

Energie (meV)

Abbildung 7.2: Darstellung der z-, y, und 2-Mode mit den verwendeten Daten

=10 y=10 Jy=800meV J = 1.60meV
D§=0.00 Df=060 D{=045 Dj=0.00 Dj;=0.00
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z — Mode
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1.0
(h=0,k,1=1)(rlu)

al. aus Gleichungen

10

_ x=10 y=10 Jy=28.00meV_ J' = 1.60 meV
D§=0.00 Df=0.60 D{=045 Dj=0.00 Dj;=0.00

von PLUMB et

Energie (meV)

1 Mode 1
HH 4 Mode 2

4 HH Mode 4

ohne DM
z — Mode
x — Mode
y — Mode

Mode 3

0.45 0.50 0.55 0.60 0.65
(h=0,k,1=1)(r.Lu)

0.70

Abbildung 7.3: Vergroferter Ausschnitt der angepassten Dispersion aus Abbildung um den
Bereich des Minimums.
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In Abbildungen [7.2]und [7.3|ist deutlich zu erkennen, dass unsere berechneten Dispersio-
nen mit den Parametern von PLUMB et al. keine gute Ubereinstimmung mit den expe-
rimentellen Daten liefert. Die genutzten Parameter sorgen dafiir, dass die Dispersionen
der z- und y-Mode negative Werte annehmen. Dies liegt an den sehr groflen Werten fiir
D7 und DY und sorgt dafiir, dass unter dem Wurzelausdruck in Formel negative
Werte entstehen.

Im Gegensatz zu PLUMB et al. konnen unsere Funktionen das Verhéltnis zwischen den
hohen und niedrigen Energien von Mode 3 nicht beschreiben. Desweiteren sind ist es
mit Hilfe unsere Dispersionen nicht moglich, den abknickenden Verlauf von Mode 1 und

2 im Bereich von k =~ 0.757 zu reproduzieren.

Losgelost von diesem Parametersatz ist es das Ziel in diesem Kapitel die experimen-
tellen Messdaten mit Hilfe unserer hergeleiteten Dispersionen fiir die z-, y-, und z-Mode
zu beschreiben. Dies wollen wir erreichen, indem wir uns auf einen Parameter fiir x = f—é
Yy = j—i festlegen und anschlieftend die Werte fiir die Komponenten der D-Vektoren und
die Energieskala Jy so wéhlen, dass wir eine bestmdgliche Ubereinstimmung zwischen
Theorie und Experiment erreichen. Wie schon in Kapitel [I|erwahnt wurde, erwarten wir,
dass die Werte der D-Vektoren einen Wert von 0.1.J, bis 0.2J; annehmen.

Wir starten mit den Parametern x = 1.2 und y = 0.9 fiir die Dispersion der einzelnen
frustrierten Spinleiter. Die Zwischen-Leiter-Kopplung setzen wir auf J' = 1.5meV fest.
In fritheren internen Analysen von DRESCHER und KRULL stellte sich heraus, dass diese
Parameter fiir die Beschreibung der Dispersion von BCPO geeignet sind. [
Abbildungen und zeigen die Dispersionen der z-,y- und z-Mode mit den Para-
meterwerten fiir die D-Vektoren und der Energieskala Jy, die die gemessenen Daten am
besten beschreiben. Die angegebenen Werte der D-Komponenten werden in Einheiten
der jeweiligen Kopplung ausgedriickt, d.h. es gilt 5? = DT? mit ¢ € {0,1,2}. Um den
Effekt der DM-Wechselwirkung zu verdeutlichen, wird in jeder nachfolgenden Abbil-
dung die Dispersion ohne Einfluss der DM-Wechselwirkung, gekennzeichnet durch ,ohne
DM, mitabgebildet. Der Einfluss der Zwischen-Leiter-Kopplung wird dabei berticksich-
tigt. Die Dispersion wurde entlang der Spinleitern in y-Richtung, vergleiche Abbildung
5.6 gemessen. Der Wellenvektor in dieser Richtung wird mit & bezeichnet. Die beiden
anderen Wellenvektoren h und [ stehen senkrecht zur Leiter und wurde auf h = 0 und

I =1 in den Messungen festgesetzt.

!DRrRESCHER und KRULL konzentrierten sich bei ihren Analysen nur auf die grobe Form von Mode 3.
Die geeigneten Parameter wurde per miindlicher Mitteilung iibermittelt.
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Abbildung 7.4: Angepasste Dispersion der z-, y- und z-Mode. Die Werte fiir x, y und J' wurden

festgesetzt. Die Komponenten der D-Vektoren und die Energieskala Jy wurden
angepasst.
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Abbildung 7.5: Vergroferter Ausschnitt der angepassten Dispersion aus Abbildung um den
Bereich des Minimums.
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r=12 y=09 Jy=940meV
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Abbildung 7.6: Darstellung der Dispersion senkrecht zur Leiter in [-Richtung mit den angepass-
ten Parametern aus Abbildungen @ und

Neben der Dispersion entlang der Spinleiter in k-Richtung prasentieren wir in Abbildung
die Messdaten, die bei der Dispersion senkrecht zur Spinleiter in [-Richtung aufge-
nommen wurden. Mit Hilfe dieser Daten kann eine Aussage iiber die Gréfenordung der
Zwischen-Leiter-Kopplung J' getroffen werden. Sie ist verantwortlich fiir das Verhéltnis
zwischen dem Maximum und Minimum der einzelnen Moden. Ein kleinerer Wert fiir J’
sorgt fiir einen insgesamt flacheren Verlauf der Dispersion. Es fillt auf, dass in Abbildung
[7.6] nur die z- und y-Mode zu sehen sind. Die gewéhlten Parameter sorgen dafiir, dass
sich die Dispersion der z-Mode erst in der dritten Nachkommastelle von der ungestorten
Dispersion unterscheidet. Die Skala von Abbildung[7.6]ist zu groft um diese Unterschiede
offensichtlich zu erkennen. Die z- und y-Mode sind fiir diese Parameterwahl entartet.
Dies lasst sich mit Hilfe von Formel erkennen. Da die Parameter D§ und D} auf
Null gesetzt wurden, sind die Dispersionen der x- und y-Mode senkrecht zur Spinleiter
bei festem k& = 7 identisch.

Fiir Mode 3 und 4 stellt der Wert fiir die Zwischen-Leiter-Kopplung J'=1.5meV eine
gute Wahl dar. Fiir Mode 1 und 2 scheint dieser Wert jedoch etwas zu grofs zu sein. Im
weiteren Verlauf dieser Arbeit haben wir den Wert der Zwischen-Leiter-Kopplung nicht

weiter untersucht und ihn auf J'=1.5meV gesetzt.
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Wir wollen nun mehrere Aspekte beziiglich der Abbildungen [7.4] und [7.5] diskutieren.

Modenanzahl

Die erste Auffalligkeit beziiglich der experimentellen Daten ist, dass insgesamt vier Mo-

den im Experiment gemessen wurden. PLUMB et al. zeigten jedoch nur drei der vier
Moden, siehe Abbildung [7.1] Bezogen auf Abbildung und wurde Mode 4 nicht
untersucht. Mit unserer Ndherung ist es ebenfalls nur moglich drei Moden (z,y, z) zu

beschreiben.

Wahl der Parameter D? und DY

Die beiden Abbildungen zeigen, dass die berechneten Dispersionen fiir die z- und y-

Moden, den Bereich der Minima von Moden 1 und 2 beschreiben koénnen. Um diesen
Abschnitt der Dispersion mit Hilfe von Formel erfassen zu konnen, werden sehr
grofse Werte fiir die Komponenten E’f und 1531’ bendtigt. Sie haben die relativen Wer-
te 5{’ = 0.48 und 5%’ = 0.61. Der Grund fiir diese Parameterwahl ist der Effekt der
Komponente I'{Y. In Unterunterkapitel zeigte sich der Effekt dieses Terms in einer
symmetrischen Absenkung der Dispersion und einer Abflachung ihrer Form. Der Wert
der ungestorten Dispersion E| liegt am Punkt k = 7 bei 7.00meV. Mode 1 und 2 lie-
gen bei diesem k-Wert bei 3.20meV bzw. 3.45meV. Die Komponenten der D-Vektoren
miissen folglich dafiir sorgen, dass die Dispersionen an diesem Punkt um 3.8 meV bzw.
3.55meV abgesenkt werden. Fiir einen entsprechend groken Wert von I'7Y miissen die
Komponenten l~)f und E?f hohe Werte annehmen. Der Unterschied zwischen den einzel-
nen Komponenten des D;-Vektors wird durch den unterschiedlichen Verlauf von Mode
1 und Mode 2 unterstiitzt. In diesem Fit wurde 5% grofer gewahlt als ﬁ“f, was zu einem
asymmetrischen Verlauf der - und y-Dispersion beziiglich der Achse k = 7 fiihrt, siche
Unterunterkapitel [6.5.2] Die Dispersion der z-Mode wird um den Bereich des Minimums
angehoben und die y-Mode im Gegensatz dazu abgesenkt. Es ist zu beachten, dass es
mit unserer Methode mdglich ist, dass die x- und y-Mode tauschen, indem die Werte fiir

D?* und DY vertauscht werden.

Wahl des Parameters 55

Der Parameter 155 wurde nur sehr klein und negativ gewéhlt. Sein Auftreten sorgt, wie

in Unterunterkapitel [6.4.1] und [6.5.3] aufgezeigt wurde, in linearer Ordnung fiir eine Ab-

senkung und Verschiebung des Minimums zu héheren k-Werten und in quadratischer

Ordnung fiir ein Anheben der Dispersion um den Bereich k = 7. Es wurde ebenfalls

2Hierbei bezieht sich ungestort auf die Tatsache, dass in dieser Dispersion keine Effekte der DM-
Wechselwirkung beriicksichtigt sind. Die Zwischen-Leiter-Kopplung wird hingegen bei dieser For-
mulierung beachtet.
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erwahnt, dass das Vorzeichen der Komponente Dj keine Verdnderung fiir die Dispersion
bringt, da ihr Wert quadratisch eingeht. An diesem Punkt wurde jedoch nicht beriick-
sichtigt, dass bei endlichem ﬁf und endlichem 13?{ das relative Vorzeichen zwischen
den Komponenten I'7Y und Dj von Bedeutung ist. In der Formel fiir die Dispersion
der z-Mode, siehe Gleichung [6.5.49, ist zu sehen, dass zwischen den beiden Termen ein
negatives Vorzeichen steht. Dieses sorgt dafiir, dass sich die Effekte beider Terme im
Bereich des Minimums gegenseitig abschwéchen. Im Fall einer Verstarkung muss das re-
lative Vorzeichen zwischen diesen Termen verschwinden, indem einer der beiden Terme
negativ ist. Fiir ein besseres Verstandnis dieses Zusammenhangs zeigt Abbildung[7.7] die

Dispersionen fiir einen positiven Wert von Dj.
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S )—Q;—L@_M
: s
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wﬂ
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0.40 0.45 0.50 0.55 0.60 0.65 0.70
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Abbildung 7.7: Vergroferter Ausschnitt aus der Dispersion fiir positives ]_~)§ zum Vergleich mit
Abbildung 7.5

Es ist deutlich zu erkennen, dass das positive Vorzeichen der Komponente Dj fiir eine

schlechtere Ubereinstimmung der berechneten Mode mit den Messdaten sorgt.

Form der z-Mode

Eine grofse Unstimmigkeit zwischen den Messdaten und der berechneten Dispersion be-

steht fiir die z-Mode. Der berechnete Kurvenverlauf passt zu keinem der gemessenen
Datenséatze. Der Verlauf von Mode 3 weist auf eine W-Form der Dispersion hin. Die
Form der Dispersion der z-Mode &hnelt jedoch noch immer der Form der ungestorten
Dispersion. Sie unterscheidet sich in ihrer Struktur, siehe Gleichung [6.6.61], nicht von
der der ungestorten Dispersion, siehe Gleichung [6.1.8] Sie wird leglich durch die Effekte
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der Terme I'*, I'{* und I';* in dem Bereich des Minimums angehoben.

Abknicken der Moden 1 und 2

Es ist aufserdem zu bemerken, dass die Messungen fiir Mode 1 und Mode 2 im Bereich

von k = 0.757 einen abknickenden Verlauf darstellen. Die berechneten Kurven der x-
und y-Mode konnen dieser Verlauf nicht erfassen. Die Datenpunkte zeigen einen abfal-
lenden Verlauf der Dispersion in diesem Bereich auf. Die berechneten Kurven weisen
jedoch eine Parabelform in diesem Bereich auf. Wir vermuten, dass in diesem Bereich
die Dispersion auf das Zweiteilchenkontinuum trifft. Ist dies der Fall miissen weitere Ef-
fekte, z.B. der Zerfall von Triplonen, beriicksichtigt werden, siche Unterkapitel

Verhaltnis zwischen hohen und niedrigen Energien

Zudem ist zu betonen, dass die z-Mode ihr Maximum bei ca. 19 meV annimmt. Die ex-
perimentell gemessenen Werte liegen jedoch weit dariiber hinaus bei ca. 27 meV. Um das
Verhiltnis zwischen den niedrigen Energien im Bereich von ca. 5meV und den hohen
Energien bei ca. 27 meV theoretisch besser erfassen zu konnen, bietet es sich an héhere
Werte von = = j—é zu betrachten. Eine Erhohung von x sorgt in der ungestorten Di-
spersion fiir ein groferes Verhéltnis zwischen den niedrigen und hohen Energien. Wir
nehmen deswegen als nédchsten festen Parametersatz die Werte x = 1.3 und y = 0.9. Die

Zwischen-Leiter-Kopplung legen wir weiterhin auf 1.5 meV fest.
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Abbildung 7.8: Angepasste Dispersion der z-, y- und z-Mode. Die Werte fiir x, y und J’ wurden

festgesetzt. Die Komponenten der D-Vektoren und die Energieskala Jy wurden
angepasst.
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Abbildung 7.9: Vergroferter Ausschnitt der angepassten Dispersion aus Abbildung

Im nachfolgenden Abschnitt wollen wir die angepassten Dispersionen fiir = 1.2, siehe

Abbildungen [7.4 und [7.5 mit den angepassten Dispersionen fiir = 1.3, sieche Abbildun-
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gen[7.8lund [7.9] miteinander vergleichen. Unsere Erwartung ist, dass mit einer Erhéhung
des Parameters x das Verhaltnis zwischen den hohen und niedrigen Energie besser be-

schreiben zu konnen.

Vergleicht man Abbildung (7.4] (x=1.2) mit Abbildung[7.8| (z=1.3) so féllt auf, dass eine
Erhohung des Parameters z nicht den gewiinschten Effekt erzielt.ﬂ Einer Vergroferung
des Parameters = sorgt namlich auch fiir eine Verdnderung der Form der Dispersion
in der Ndhe des Minimums. Der Bereich um das Minimum ist weniger breit und der
Anstieg nach dem Minimum wird steiler. Dieses Verhalten hat als Folge, dass die D-
Komponenten neu angepasst werden miissen. Verglichen mit Abbildung sorgen die
gewahlten Parameter aus Abbildung fiir eine schlechtere Ubereinstimmung mit den
experimentellen Messdaten. Der Bereich um das Minimum von Mode 1 und 2 wird we-
niger gut von der x- und y-Mode erfasst. Die Werte der D-Komponenten befinden sich
in demselben Bereich wie Abbildung [7.4]

Als Fazit konnen wir festhalten, dass die Parameter z = 1.3, y = 0.9 und J' = 1.5 meV
weniger gut geeignet sind die experimentellen Messdaten zu beschreiben als die Para-
meter z = 1.2, y = 0.9 und J' = 1.5meV.

Weiterhin ist es unser Ziel einer Verbesserung des Verhéltnisses zwischen den hohen
und niedrigen Energien zu erzielen. Deswegen verwenden wir als néchsten Parameter-
satz fiir die ungestorte Dispersion x = 1.4 und y = 0.9. Die Zwischen-Leiter-Kopplung

setzen wir weiterhin auf J' = 1.5 meV fest.

3Hier muss natiirlich beachtet werden, dass in Abbildungen und die Sprossenkopplungen nicht
identisch sind. Das bedeutet, die Kurven besitzen nicht diesselbe Skalierung.
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r=14 y=09 Jy=2860meV _

DY =0.00 Di=047 DY=051 Di=0.00 Dj=—0.04

30

— ohne DM
— 2z — Mode
o5 | — — Mode ]
—  y— Mode

K- HH Mode 1

1+ 14 Mode 2
Mode 3 i
14 14 Mode 4

20 |

Energie (meV)

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
(h=0,k,1=1)(r.Lu)

Abbildung 7.10: Angepasste Dispersion der z-, y- und z-Mode. Die Werte fiir z, y und J’

wurden festgesetzt. Die Komponenten der D-Vektoren und die Energieskala
Jo wurden angepasst.
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Abbildung 7.11: Vergroferter Ausschnitt der angepassten Dispersion aus Abbildung um
den Bereich des Minimums.

Im nachfolgenden Abschnitt wollen wir diskutieren, inwiefern eine Vergrofserung des
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Parameters z fiir eine Verbesserung des Verhéltnisses zwischen hohen und niedrigen
Energien sorgt. Auferdem wird auf den Kurvenverlauf der Dispersionen im Allgemeinen

eingegangen.

Eine weitere Vergrofserung des z-Wertes zeigt keine Verbesserung beziiglich des Verhélt-
nisses zwischen hohen und niedrigen Energien. Desweiteren fallt an den Abbildungen
[7.10] und [7.17] fallt auf, dass sich der Kurvenverlauf im Bereich der Minima von Mode
1 und 2 verglichen mit den beiden vorherigen Parametersidtzen verschlechtert hat. Der
Wertebereich der D-Vektoren hat sich nicht gedndert.

Es ist in Abbildung [7.10] zu erkennen, dass sich im Bereich von k = 7 Ausbeulungen

bilden, die nicht mit Hilfe der D-Vektoren zu kompensieren sind. Bei ansteigendem x
werden diese Verformungen immer starker. Es ist also nicht von weiterem Nutzen den
Wert fiir  zu erhéhen. Bis zu diesem Punkt passen die Kurvenverlaufe aus Abbildungen

und [7.5| mit = 1.2 und y = 0.9 am besten zu den Messpunkten.

Da eine weitere Erhohung des Parameters x nicht zu dem gewiinschten Ergebnis fiihr-
te, versuchen wir die Position der Minima der Mode 1 und 2 besser als in Abbildung
mit x = 1.2 und y = 0.9 erfassen zu kénnen. Dazu ist es niitzlich die ungestorte
Dispersion mit einem kleineren Wert fiir y = % zu betrachten. Eine Verkleinerung des
y-Wertes sorgt namlich fiir eine Verschiebung des Minimums zu héheren Impulsen. Um
das Verhiltnis zwischen den hohen und niedrigen Energien besser zu erfassen, wird die
Sprossenkopplung Jy erhoht. Die Zwischen-Leiter-Kopplung wird wieder auf J'=1.5 meV
festgesetzt. Die beiden nachfolgenden Abbildungen zeigen die angepassten Kurvenver-

liufe fiir diese Anderungen.
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r=12 y=085 Jy=10.00meV
Dg =000 D¥=072 D{=0.53 Di=0.00 D;=-0.02

30
— ohne DM
— 2z — Mode
o5 | — — Mode ]
—  y— Mode
K- HH Mode 1
HrH HH Mode 2
¢ Mode 3 ]
- 14 14 Mode 4
%
2 15F E
20
3 /
10 E
5k i
0 L L L
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

(h=0,k,1=1)(r.Lu)

Abbildung 7.12: Angepasste Dispersion der z-, y- und z-Mode. Die Werte fiir z, y und J’

wurden festgesetzt. Die Komponenten der D-Vektoren und die Energieskala
Jo wurden angepasst.
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Abbildung 7.13: Vergroferter Ausschnitt der angepassten Dispersion aus Abbildung um
den Bereich des Minimums.

Im nachfolgenden Abschnitt diskutieren wir den verdnderten Kurvenverlauf und die Pa-
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rameterwerte der D-Vektoren fiir die Parameter z = 1.2 und y = 0.85.

Eine Verbesserung des Verhaltnisses zwischen den hohen und niedrigen Energien ist
durch die gewihlte Sprossenkopplung Jy = 10 meV gegeben. Jedoch passt die Form der
berechneten Dispersion der z-Mode weiterhin nicht zu der Form, die von Mode 3 sugge-

riert wird.

Die Position des Minimums von Mode 1 wird verglichen mit Abbildung [7.5| (y=0.9)
besser erfasst. Das Augenmerk der Abbildungen und liegt jedoch auf den sehr
grok gewdhlten relativen Werten fiir 15{ und Zﬂji/ Bei allen bis jetzt analysierten Wer-
tepaaren von z und y ist es uns nicht gelungen die Werte der D;-Komponenten unter
0.4J; zu senken. Weitere Analysen anderer Wertepaare fiir x und y scheinen beziiglich

dieses Aspekts nicht zielfithrend zu sein.

Eine weitere Beobachtung, die bei allen bisherigen Abbildungen auffillt, ist die Ent-
artung der x- und y-Dispersion am Punkt k& = 7. Unabhéngig von den gewéahlten Pa-
rametern treffen die beiden Kurven in diesem Punkt aufeinander. Die Messdaten legen
jedoch eine Aufspaltung in diesem Punkt von 0.25meV nahe. Die Entartung der x- und
y-Mode bei k = 7 ist rechnerisch mit Gleichung zu zeigen. Die Dispersion der
y-Mode entspricht der der z-Mode jedoch um 7 verschoben. Das bedeutet, dass

) (2)

gelten muss. Es reicht also aus zu untersuchen, ob w, (g) = Wy, (37”) erfiillt ist. Wir

betrachten zuerst die eingefithrten Abkiirzungen A (k), B (k) und C (k) aus Gleichungen

6.5.47|an den Punkten k& = 5 und k& = 2. In allen Koeffizienten kommt die Groke a (k)

bzw. a (k + m) vor. Mit Hilfe der Herleitung von a (k), siche Gleichung [6.1.6] ldsst sich
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= Z as | cos (gé) cos (md) — sin (gd) sin (76)

=0,dad €N

Fiir die Dispersion der ungestorten frustrierten Leiter, wy (k), gilt dieser Zusammenhang
ebenfalls, da auch diese Grofse aus einer Cosinusreihe wie a (k) zusammengesetzt ist. Mit

Hilfe dieser Beziehungen ist es direkt einsichtig, dass gilt:

oy &
1
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Das bedeutet letztendlich, dass w, (%) = Wy (%) gilt. Die z- und y-Mode bleiben also in
dem Punkt k£ = 7 entartet unabhéngig von den Werten der D-Vektoren.

Unser Ziel in diesem Kapitel war es, die experimentellen Messdaten mit Hilfe unse-
rer hergeleiteten Dispersionen zu beschreiben. Dabei erwarteten wir, dass die Werte der
D-Komponenten einen Wert zwischen 0.1Jy und 0.2.J, annehmen.

Dieses Ziel konnten wir in diesem Kapitel nicht erreichen. Wir konnten das Verhéltnis
zwischen den hohen und niedrigen Energien nicht geeignet beschreiben. Im Gegensatz
dazu ist es uns gelungen den Bereich um das Minimum der Moden 1 und 2 zu beschrei-
ben. Dabei war es jedoch notig Parameterwerte von ca. D; &~ 0.6.J; zu verwenden.

Ein weitere grofe Unstimmigkeit zwischen den experimentellen Daten und den berechne-

ten Dispersionen stellt die Form der z-Mode dar. Thr Kurvenverlauf passt momentan zu
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keinem Verlauf der gemessenen Moden. Um dies zu verbessern, wire es notwendig eine
Wechselwirkung einzufiihren, die die z-Mode mit Impuls £ an eine andere Mode oder
an sich selbst mit Impuls k 4+ 7 koppelt. Wie wir bereits gesehen haben, sorgt diese Art
von Kopplung dafiir, dass sich die Dispersion zu einer unteren, W-férmigen und einer
oberen, V-formigen Mode aufspaltet. So ist es moglich, dass die Dispersion der z-Mode

eine W-Form annimmt.
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8 Alternierende Jo-Kopplung

In diesem Kapitel fiihren wir zuséatzlich zu der antisymmetrischen und symmetrischen
DM-Wechselwirkung eine Alternierung in der Uberniichst-Nachbar-Kopplung J, ein. Wir
erwarten, dass diese zusétzlich eingefiihrte Wechselwirkung dafiir sorgt, dass die Disper-
sion der z-Mode eine W-Form annimmt und so besser mit den experimentellen Daten
iibereinstimmt. Zuséatzlich dazu vermuten wir, dass eine Alternierung der Jo-Kopplung
von ca. 10-15% dafiir sorgt, dass wir mit Hilfe kleinerer Werte fiir ﬁ‘f und lN??f, d.h.

l~)’f : 1571’ < 0.6, die Messdaten theoretisch erfassen konnen.

Diese zusatzliche Wechselwirkung ist isotrop und vermittelt eine Wechselwirkung zwi-
schen den Impulsen k& und k + 7 derselben Mode. Dies sorgt dafiir, dass die Dispersion

aller Moden in eine obere und eine untere Mode aufgespalten wird.

8.1 Beriicksichtigung der alternierenden J,-Kopplung

In diesem Unterkapitel wollen wir den Effekt einer alternierenden J-Kopplung isoliert
von der DM-Wechselwirkung untersuchen. Im Hamiltonoperator driickt sich diese An-

derung der Uberniichst-Nachbar-Kopplung durch
My, =T Y 6(—1) S8, (8.1.1)

aus. Die Variable 0 steht hierbei fiir den Anteil um den die Kopplung J, alterniert und
wird im weiteren Verlauf verkiirzt als Alternierung bezeichnet. Der Hamiltonoperator
‘H j, ist isotrop. Aus den vorherigen Analysen wissen wir, dass eine alternierende Wech-
selwirkung auf den Holmen zu einer Kopplung zwischen den Impulsen k£ und k + 7 fiihrt.
Da die Alternierung spinisotrop ist, sorgt diese fiir eine Kopplung zwischen den Impulsen
k und k + 7w derselben Mode. Dies sorgt dafiir, dass die Dispersion aller Moden in eine
obere und eine untere Mode aufgespaltet wird.

In Kapitel wurde bereits das Kopplungsschema der Ubernachst-Nachbar-Kopplung
nach TSIRLIN vorgestellt. Die Struktur der Ubernichst-Nachbar-Kopplungen, skizzierte
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in Abbildung besitzt ungerade Paritdt. Aus den vorherigen Analysen wissen wir,
dass Terme mit ungerader Paritdt im Rahmen unserer Naherung keinen Beitrag zur Di-
spersion liefern. Damit die Alternierung in unserer Ndherung einen Betrag liefert, legen

wir fest, dass sie gerade Paritat besitzt.

Abbildung 8.1: Schematische Darstellung der Spinleiterstruktur von BCPO bei alternie-
render Ubernichst-Nachbar-Kopplung. Die Sprossenkopplungen sind in blau
eingezeichnet, die Néchst-Nachbar-Kopplungen rot und die alternierenden
Ubernéchst-Nachbar-Kopplungen sind griin und gelb gekennzeichnet. An
den verschiedenen Bonds stehen bereits die Bezeichnungen der zugehorigen
Dzyaloshinkii-Moriya Vektoren.

Um den Einfluss dieser Wechselwirkung auf die Dispersion zu bestimmen, muss wie
in Unterkapitel beschrieben wurde vorgegangen werden. Der erste Schritt ist, den
Hamiltonoperator H ;, mit Hilfe der effektiven Spinoperatoren auf den effektiven Hamil-
tonoperator

M = T2 Y 6 (=1)' ST oeSTyoen (8.1.2)

abzubilden. Werden die effektiven Spinoperatoren durch die bosonischen Operatoren

ausgedriickt, ergibt sich

Hf =220 ) > asay (t;'jfé + tia—',-6> (t?faf + t?+5/> ; (8.1.3)

o 8,0

mit a € {z,y,z}. Mittels Fouriertransformation wird der Hamiltonoperator auf die

Form

Mo =2156 ) a(k)a(k+ ) cos (2k) (tg’th’,I_ﬂ + 2t et ,H> (8.1.4)
k,a

gebracht. An dem Hamiltonoperator erkennt man, dass die Mode a mit Impuls k£ an
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die Mode o mit k + 7 koppelt. Um den Einfluss der alternierenden Jo-Kopplung auf
die Dispersion zu berechnen, muss ein passender Ansatz fiir v gewdhlt werden, damit
Gleichung von Hj, erfiillt wird. In diesem Fall ist der Ansatz

vy, = vttt + vgtﬁﬂ + vgt®, + vgt® (8.1.5)

in der Lage ein geschlossenes Gleichungssystem zwischen v, und wy, aus [H ,,v,] = wy,

aufzustellen. Wir zeigen hier lediglich das Endergebnis dieser Rechnung auf:

0 Lk 0 —J(k)
Mo = Jzék) JQ(zk) _Jf)(m —Jg(k;) (8.1.6)
L)y 0 =Lk 0
Hierbei wurde die Abkiirzung
Jo (k) = AJy8a (k) a (k + ) cos (2k) (8.1.7)

eingefiihrt.

Zuerst mochten wir den Effekt der alternierenden Jo-Kopplung auf die Dispersion der
ungestorten Leiter untersuchen. Dazu miissen die Matrizen Mygiter, siehe Gleichung
6.4.29, und M j, addiert und anschlieftend ihre Eigenwerte berechnet werden. Die Matrix
Meiter wurde in Kapitel [6.2] fiir einen anderen Ansatz fiir v aufgestellt. Aufgrund der
Isotropie des Hamiltonoperators Hiyeiter andert sich diese Darstellung bei dem Ansatz

vy, nicht. Die Eigenwerte haben die Form

1 1
wy (k) = i\/§ (W? +w?) + 5\/@% — w2)? 4 16wyws (o (k). (8.1.8)
Hierbei gilt wieder
w1 = Wy (k) (819&)
wy = wp (k+ 7). (8.1.9b)

Die Alternierung der J,-Kopplung sorgt fiir ein Aufspalten der Dispersion jeder Mode in
eine obere und eine untere. Da der Term .J; (k) bei & = 7 einen endlichen Wert besitzt,

spalten die Moden an diesem Punkt auf.

Bei einer alternierenden J;-Kopplung wére dies nicht der Fall, da die Alternierung dann

multipliziert mit einem cos (k) in der Dispersion vorkdme. Ihr Beitrag verschwindet bei
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k = % und kann so an diesem Punkt nicht fiir eine Aufspaltung sorgen.

8.1.1 Analyse der Alternierung o

In diesem Abschnitt werden wir den Effekt, den die alternierende Jo-Kopplung auf die
Dispersion ausiibt, untersuchen. Der Parameter o sorgt dafiir, dass jede Mode a mit
Impuls k£ mit sich selbst und mit Impuls k& + m wechselwirkt. Dies hat zur Folge, dass die
Dispersion der ungestorten Leiter in eine obere und eine untere Mode aufspaltet. Da die

eingefiihrte Alternierung isotrop ist, sind beide Zweige dreifach entartet.

r=12 y=09

20F

Wa (1‘) /JU

0=0.10
0=0.15
0=0.20

2]

Abbildung 8.2: Darstellung der oberen (gepunktet) und unteren (durchgezogen) Mode der Di-
spersion wy, (k) in Abhéngigkeit der Alternierung §. Als Parameter fiir die iso-
lierte frustrierte Spinleiter werden x=1.2 und y=0.9 gewahlt.

Aufgrund der gebrochenen Translationssymmetrie durch die Alternierung 0 wird die
Brillouinzone halbiert. Um jedoch die Moden besser mit den vorherigen Abbildungen

vergleichen zu kénnen, wird die erste Brillouinzone gezeigt. Dabei ergibt sich der Moden-

s

2a°
In Abbildung|(8.2|ist deutlich zu erkennen, dass ein endlicher J-Wert zu einer Aufspaltung

verlauf in der zweiten reduzierten Brillouinzone durch Spiegelung an der Achse k =

beider Moden am Rand der reduzierten Brillouinzone fithrt. Mit steigendem ¢ wéchst

die Liicke zwischen den Moden bei k = % und die Form der Moden flacht ab. Weitere

Veranderungen sind nicht zu erkennen.
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8.2 Symmetrien in BCPO mit alternierender

Jo-Kopplung

Mit der Einfithrung einer Alternierung der Ubernéichst-Nachbar-Kopplung sind zwei der
fiinf Symmetrien, siehe Unterkapitel [5.3] nicht mehr gegeben. Dies ist zum einen RSy und
zum anderen SSy,. Bei diesen Symmetrien wird eine Verkniipfung zwischen dem unteren
und oberen Anteil der Leiter hergestellt. Bezogen auf Abbildung bedeutet dies, dass
bei diesen Symmetrien die griinen Kopplungen auf die gelben Kopplungen abgebildet
werden. Diese sind jedoch nicht mehr identisch und damit sind die genannten Symme-
trien nicht mehr erhalten. Das bedeutet, dass die Symmetrietiberlegungen beziiglich der
D-Vektoren, die in Unterkapitel aufgefithrt wurden, von neuem durchgefiihrt werden
miissen. Die nachfolgende Tabelle fasst die resultierenden Ergebnisse der Symmetrieana-

lyse zusammen.

Dy | entlang der Holme | Paritit
D§ - ungerade
Dy gleichbleibend ungerade
DY alternierend ungerade
Dy gleichbleibend gerade
D3 - ungerade
D3 - gerade

Tabelle 8.1: Verhalten der D-Vektoren entlang der Holme der Leiter und beziiglich einer Spiege-
lung in der Mitte einer Sprosse bei alternierender Jo-Kopplung. Nicht aufgefiihrte
Komponenten verschwinden. Der Strich (-) bedeutet, dass keine Aussage iiber das
Verhalten der Vektorkomponente mit Hilfe der bestehenden Symmetrien gemacht
werden kann.

Aufgrund der gebrochenen Symmetrien ist es nicht mehr méoglich eine Aussage iiber das
Vorzeichenverhalten der Komponenten D§, Di und Dj zu treffen. Die Alternierung ¢
sorgt dafiir, dass wir keine Verkniipfungen zwischen den Vektoren Dy und Dy mit je-
weils Index U und O, siehe Abbildung [8.1], herstellen kénnen. Das Vorzeichenverhalten
der Komponenten Df und DY éndert sich nicht, siehe Tabelle [5.2]

Uber die Paritit aller Komponenten kann hingegen weiterhin eine Aussage getroffen
werden. Dies liegt an der noch immer existierenden Symmetrie Syy. Diese sorgt dafiir,
dass weiterhin Verkniipfungen fiir den D-Vektoren mit Index L und Index R hergestellt
werden konnen. So kann die Paritdt der einzelnen D-Komponenten festgelegt werden.
Die Paritét der Komponente D§ bezieht sich auch in diesem Abschnitt nicht auf die

Komponente selbst, sondern auf ihren Operatoranteil im dazugehorigen Hamiltonopera-
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tor.

Bei der Durchfithrung der Symmetrieiiberlegungen fallt auf, dass nun die Komponen-
te Dj nicht mehr verschwindet. Desweiteren ist es interessant, dass diese Komponente
gerade Paritét besitzt. Diese Eigenschaft hat zur Folge, dass die Komponente D7 einen

Beitrag zur Dispersion in linearer Ordnung liefern kann.

Wir wollen annehmen, dass die Alternierung ¢ ca. 10-15 % betragt. Das bedeutet, dass
der Wert der Komponente D7, die nur aufgrund der Alternierung nicht verschwindet,
auch ca. 10-15% von den Werten der Komponenten Dj und D ausmachen sollte. Die
geringe Alternierung soll die Symmetrie der frustrierten Spinleiter nicht in dem Aus-
mak dndern, dass sich das Vorzeichenzeichenverhalten und die Paritdt der einzelnen
D-Vektoren im Vergleich zu Kapitel andern. Das bedeutet konkret, dass wir auch
weiterhin fiir die Komponenten D§, DY und Dj dasselbe Vorzeichenverhalten wie in
Tabelle [5.2] annehmen.

Es ist ebenfalls wichtig die Paritdt der I'-Komponenten von neuem zu analysieren. Bei
dieser Untersuchung fillt auf, dass sich das Vorzeichenverhalten und die Paritdat der
I'-Terme aus Tabelle nicht andern. Die einzigen zusatzlich nicht verschwindenden
[-Terme sind I'* und I'{*. Jedoch besitzen diese Terme ungerade Paritdt und tragen
so zur Dispersion in unserer Ndaherung nicht bei. Aufgrund der zusétzlich existierenden
Komponente Dj éndern sich die Werte der Komponenten I't*, siehe Gleichung [5.1.13]

Das Ergebnis der Symmetrieanalyse ist also, dass die Komponente D7 nun nicht mehr
verschwindet und einen Beitrag in linearer Ordnung in D liefert. Es existieren keine
zusitzlichen I'-Terme, die in Ordnung D? einen Beitrag zur Dispersion liefern kénnten.

Lediglich der Wert der Komponenten I'{* &ndert sich.
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8.3 Transformation des linearen Beitrags von Dj

Um den Einfluss der Komponente Dj auf die Dispersion zu untersuchen, muss zuerst

der dazugehorige Hamiltonoperator

HRN. =D DiT (ST x SL), (8.3.10)

%,T

geméfs Unterkapitel transformiert werden. Durch Ersetzen der Spinoperatoren durch

effektive Spinoperatoren wird der Hamiltonoperator auf den effektiven Hamiltonoperator

DM, eff o7 (ar .
HNN,z = Z Dy, (Si,eff X Si+1,eff>z (8.3.11a)
- 2DT Z Sla?e%f <Sz?ﬁli,eff - Szyili,eff) (8311b)

(2

abgebildet. Werden die effektiven Spinoperatoren durch die bosonischen Operatoren aus-

gedriickt und diese anschliefsend fouriertransformiert, ergibt sich
Hux st =4Djiy a® (k) sin (k) (ti’T (t?i’,i + tZ) - h.c.) . (8.3.12)
k

Dieser Hamiltonoperator sorgt dafiir, dass die x-Mode mit Impuls k£ an die y-Mode mit

Impuls k koppelt. Wollen wir den Effekt D auf die Dispersion der frustrierten Spinleiter

betrachten, miissen wir einen Ansatz fiir vp: wihlen, der [HEII:IA fﬂ, UDT] = wp; erfiillt.
Ein passender Ansatz ist durch
Upz = ’Ulti’T + Ugt%’T + ’Ugtik + U4t?ik (8313)

gegeben. Die Matrix Mp:, die den Zusammenhang zwischen vp: und wp: aus

[Han T vp:] = wp: beschreibt, hat die Form

0  iD*(k) 0  —iD?(k)
—iD:(k) 0  iDi(k) 0
= 8.3.14
Mo; 0 iD:(k) 0  —iD: (k) (8:3.14)

—iD7% (k) 0 D% (k) 0
Hierbei wurde die Abkiirzung

D? (k) = 4D%a* (k) sin (k) (8.3.15)
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eingefiihrt.
Um nun den Einfluss der Komponente D7 auf die Dispersion der ungestorte Dispersion
zu analysieren, muss auch fiir den Hamiltonoperator Hpcjter die Matrix My giter mit dem

Ansatz fiir vp: aufgestellt werden. Die beiden Matrizen ergeben addiert

wo (k) iDi(k) 0  —iDjf (k)
Dz (k) wo (k) iDi(k) 0

M esamt,D? — 8.3.16
Gesamt, DY 0 iD*(k) —wo(k) —iD? (k) (8.3.16)
—iDi(k) 0 iDi(k) —wo (k)
Die Eigenwerte dieser Matrix haben die Form:
2 z
wia (k) = 2/ (wo (k)2 4 2w (k) D} (k). (8.3.17)

Die Dispersion der ungestorten Leiter spaltet durch die Komponente Dj auf. Es ist
wichtig zu beachten, dass bei dem betrachteten Fall die z- und y-Moden entartet sind.
Dies liegt an der Isotropie der ungestorten Leiter. Wenn die Dispersion der z- und y-Mode
identisch ist, so sorgt eine Kopplung zwischen der z- und y-Mode bei gleichem Impuls &
nicht fiir eine Aufthebung der Entartung beider Moden. Deswegen bleibt die Dispersion
der beiden Moden weiterhin entartet, auch wenn die Komponente D7 einen endlichen
Wert besitzt. Diese Tatsache erkennt man auch an dem gewéhlten Ansatz fiir vp: aus
Gleichung [8.3.13] Dort besitzen die Operatoren der « und y-Mode denselben Impuls &
bzw. —k. Bei dem Ansatz fiir v aus Gleichung waren die Impulse der Operatoren
der x- und y-Mode um 7 verschoben und damit am Ende auch deren Dispersionen.

An Formel ist zu erkennen, dass ein Vorzeichenwechsel von D7 zur Folge hat, dass

die untere und die obere Moden vertauschen.
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8.3.1 Analyse der Dj-Komponente

In diesem Abschnitt untersuchen wir den Effekt der Di-Komponente auf die ungestorte
Spinleiter. Die Komponente hebt die Entartung der z- und y-Mode nicht auf. Die Disper-

sion der ungestorten Spinleiter wird in eine obere und eine untere Mode aufgespalten.

2.5 z=12 y=09

2.0

~
5
5
1.0}
D3/ Jy = 0.00
050 . D#/Jy=0.05
— D:i/Jy=0.10
— Di/Jy=015
0'%.0 012 014 016 018 1.0

Abbildung 8.3: Darstellung der oberen (gepunktet) und unteren (durchgezogen) Mode w; 2 (k)
in Abhéngigkeit der Komponente D7. Als Parameter fiir die isolierte frustrierte
Spinleiter werden x=1.2 und y=0.9 gewéhlt.

Die Abbildung zeigt, dass die obere bzw. untere Mode bei steigender Dj-Komponente
angehoben bzw. abgesenkt wird. Die grobe Form der Dispersion wird beibehalten. Die
obere Mode flacht mit steigendem Wert von Dj weiter ab. Die untere Mode wird im

dem Bereich des Minimums stark abgesenkt.

8.4 Einfluss der Alternierung ¢ auf die x- und y-Mode

In Kapitel [6] gab es keine Komponente, die fiir eine Kopplung zwischen der z- und
y-Mode bei gleichem Impuls £ sorgt. Soll der Beitrag von Dj in die Berechnung der
Dispersion miteinfliefsen, ist eine Erweiterung fiir den Ansatz fiir v nétig, mit dem die
Matrizen M aufgestellt werden, die den Zusammenhang zwischen v und w aus dem
Kommutator [#H,v] = w beschreiben. Der Ansatz fiir v aus Gleichung ist bei der
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Beriicksichtigung der Komponente D7 nicht mehr vollstandig. Er erzeugt beim Berechnen
des Kommutators [Hp:z,v] neue Operatorterme, die nicht in v enthalten sind, z.B. tZ’T.
Das bedeutet, dass eine Erweiterung des Ansatzes fiir v notig ist. Der Ansatz fiir v ist

in diesem Fall gegeben durch

v= oty + vztﬂ,r + vst” ) 4 vgt”

—I— U5t%’T —f- U6t%iﬂ_ + U7t?ik, —f- Ugt?ik_ﬂ (8418)

gegeben. Das bedeutet, dass sich das urspriingliche 4x4-Problem nun auf ein 8x8-Problem
erweitert. Um letztendlich alle Beitrage der DM-Wechselwirkung aus Kapitel [ und aus
diesem Kapitel zu beriicksichtigen, ist es nétig fiir jeden Hamiltonoperator H eine Matrix
aufzustellen, die das Gleichungssystem zwischen v und w aus [H, v] = w beschreibt. Die
im vorherigen Kapitel aufgestellten Matrizen miissen nun auf den erweiterten Ansatz von
v aus Gleichung [8.4.18| umgeschrieben und addiert werden. Die Struktur der Matrix, die
durch Addition aller Matrizen entsteht, ist durch

Maa M“’) (8.4.19)

MGesamtx - (
b y
M M
yx gy

gegeben. Die Eintrage M., M,,, My, und M,, stehen jeweils fiir 4x4-Matrizen, die
die jeweilen Kopplungen zwischen den Moden beinhalten. Die Matrix M., ist gegeben
durch

wy + A (k) Ja (k) —A (k) —Jz (k)
B Jo (k?) wg—i-A(kJ-i—?T) —Js (k?) —A (k+7r)
Mz = A (k) Jy (k) —wy — A (k) —Jy (k) (8.4.20)
JQ(k’) A(kf—l—?T) _JQ(k) —WQ—A(k’+7T)

Der Koeffizient A (k) ist in Gleichung [6.5.47a] definiert. Die Ersetzungen fiir wy, we und
Jo (k) sind in Gleichungen [6.4.32¢}, |6.4.32d| und [8.1.7| zu finden.
Die Matrix M,, hat die Form

wy + E (k) Jo (k) —E (k) —Jy (k)
B Jo(k)  w+Ek+n) —Jy(k) —E (k+ )
My E (k) Jy (k) —wy — E (k) —Jy (k) (8.4.21)
Jz (k) E(k+m) —Jo (k) —wa— E(k+m)
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Der Koeffizienten F (k) und E (k + 7) sind durch

E(k)=dy +T% (k+m)+T% (k+ )+ T% (k + ) (8.4.222)
E(k+7)=do+ T (k) + % (k) + TV (k) (8.4.22b)

definiert. Die Ersetzungen lassen sich in den Gleichungen [6.4.32€] |6.4.32f und [6.5.48¢| bis

6.5.48g| nachschauen.
Die Matrix M., ist gegeben durch

D (k) F_.(k) —iDi(k) Fi_(k)
Fo. (k) iD?(k+m) F__(k) —iDi(k+7)
iDi (k) F_.(k) —iDi(k) Fi_(k)

My = (8.4.23)
Fi (k) iDi(k+m) F__(k) —iDj(k+m)
Hierbei haben wir den Koeffizienten
Fyy (k) = £ (k) £1D3 (k) (8.4.24)

eingefiihrt. Die Koeflizienten Dj (k), Dj (k) und I'{Y (k) sind in Gleichungen [6.4.32g]
18.3.15/ und [6.5.48d| definiert.
Die Form der Matrix M,, ist durch

LD (k) F(R) DI Fi.(h)
| Pe_(k) —iDi(k+m) F. (k) iD:(k+ )
Me=\ by () iDI(R) Feu (R N

F._ (k) —iDi(k+m) F__ (k) iDi(k+m)

gegeben.
Die Eigenwerte der 8x8-Matrix M Gesamt,zy kOnnen nicht mehr analytisch bestimmt wer-
den, sondern miissen numerisch berechnet werden. Insgesamt erhalt man viermal zwei

Eigenwerte +w (k). Die Eigenwerte werden absteigend nach ihrem Wert nummeriert.

8.5 Einfluss der Alternierung § auf die z-Mode

Die Komponente D7 sorgt fiir eine Kopplung der z- und y-Mode bei gleichem Impuls
k. Die z-Mode bleibt also durch ein Einfithrung der Alternierung 6 weiterhin von den
anderen Moden isoliert. Jedoch hat der Hamiltonoperator H j, auf die z-Mode den Effekt,
dass die z-Mode mit sich selbst bei den Impulsen £ und k£ + 7 wechselwirkt. Das hat zur

Folge, dass die Berechnung der Dispersion der z-Mode nicht mehr mit dem Ansatz aus
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Gleichung [6.6.58| giiltig ist. Der Ansatz muss auf

Viy,z = Ult;’T + ’Ugtziw + ’U3tz_k + ’U4tz_k_7r (8526)
. . : D ,cff Deff o Teff
erweitert werden. Fiir die Hamiltonoperatoren Hrciter; H's Hgosse 20 7NN 220 FINNN 22

und H;, miissen nun die dazugehorigen 4x4-Matrizen fiir die Gleichungssysteme
[H,vy,.] = wy, . aufgestellt und addiert werden. Wir présentieren an dieser Stelle ledig-
lich das Ergebnis

wi + D (k) J2 (k) —D (k) — 2 (k)
N | h(k) we+D(k+m) —Jr(k) ~D (k)
Ges,z,Jo — D (k}) Jo (k) —w; — D (k) —Jy (/f)
Bk D(k+m)  —h(k) —w—D(k+m)

(8.5.27)
Die aufgefiihrten Koeffizienten sind in Gleichungen [6.6.60 und zu finden.
Die beiden positiven Eigenwerte sagen aus, dass die z-Mode aufgrund der alternierenden

Jo-Kopplung in eine untere und eine obere Mode aufspaltet, so wie die z- und y-Mode
in Unterkapitel [6.5] Die Eigenwerte sind

1 1
w. (k) = \/ S0+ 5\/93 + 16ewrwn (o ()2
mit
Q3 = wi + 2w D (k) + w3 + 2w D (k + ) (8.5.28a)

Q= w? 4+ 2w D (k) — wi — 2w D (k+ 7). (8.5.28b)

Auf eine ausfiihrliche Analyse der einzelnen Terme verzichten wir an dieser Stelle und
versuchen nun die experimentellen Messdaten mit Hilfe der Dispersionen dieses Modells

mit niedrigeren D-Werten zu beschreiben.



8.6 Vergleich mit experimentellen Daten 113

8.6 Vergleich mit experimentellen Daten

In diesem Kapitel werden wir unsere neu berechneten Dispersionen fiir die z-, y- und
z-Mode verwenden, um die Werte der D-Vektoren, der Alternierung § und die Energies-
kala Jy zu finden, mit denen die bestmdgliche Ubereinstimmung zwischen Theorie und
Experiment vorliegt. Unser Ziel ist es mit Hilfe einer Alternierung von ca. 10-15% den

Komponenten D und DY kleinere Werte als 0.4.J; zuzuordnen.

Fiir den ersten Versuch die Dispersionen der einzelnen Moden an die experimentellen
Daten anzupassen, werden wieder die Parameter x = 1.2 und y = 0.9 fiir die frustrierte
Spinleiter verwendet. Die Zwischen-Leiter-Kopplung setzen wir wieder auf J' = 1.5 meV
fest. Die Abbildungen [8.4] und [8.5] zeigen die obere und die untere Dispersion der z-
Mode und die vier positiven Eigenwerte der z- und y-Mode. Die gewédhlten Werte fiir
die D-Komponenten und die Sprossenkopplung .Jy sind bei den Abbildung angegeben.
In den nachfolgenden Abbildungen werden die oberen Moden gepunktet und die unteren
Moden durchgezogen dargestellt.

=12 y=09 Jy=900meV J =150meV §=0.13
D§=035 Df=036 D{=034 Dj=-0.019 Dj=028 Dj=—0.06
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Abbildung 8.4: Angepasste Dispersion der z-, y- und z-Mode. Die Werte fiir x, y und J’ wurden
festgesetzt. Die Komponenten der D-Vektoren und die Energieskala Jy wurden
angepasst.
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Abbildung 8.5: Vergroferter Ausschnitt der angepassten Dispersion aus Abbildung

Wie in Kapitel [7] fallen bei den Kurvenverlaufen mehrere Punkte auf.

Modenanzahl
Wie in den vorherigen Analysen gibt es keine Mode, die Mode 4 beschreiben kann. Aus

unseren Berechnungen ergeben sich insgesamt sechs Moden. Zwei dieser Moden gehoren
zur z-Mode und vier zur z- und y-Mode. Diese sechs Moden teilen sich in drei obere und
drei untere Zweige auf. Es ist deutlich zu erkennen, dass die drei unteren Moden eine
gute Ubereinstimmung mit den Moden 1, 2 und 3 im Bereich des Minimums erreichen.
Die oberen Moden liegen deutlich oberhalb der Datenpunkte und sind nicht geeignet

diese zu beschreiben.

Wahl des Parameters §
Der gewéhlte Wert fiir die Alternierung der Jo-Kopplung wurde so festgelegt, dass die

2-Mode auf dem Messpunkt von Mode 3 bei k = 7 liegt. Es wurde zusétzlich darauf
geachtet, dass 0 nicht beliebig groft gewahlt wird, da sonst die bestehende W-Form der
Dispersion zu sehr abflacht, siehe Abbildung [8.2]

Wahl der Parameter D und D!

Die Werte der relativen Komponenten f)"f und 5‘11/ sind verglichen mit den Parametern
in Abbildung deutlich gesunken. Ohne die Einfiihrung der Js-Alternierung wurden
den Komponenten die Werte 15“1"’ = 0.48 und 5‘11’ = 0.61 zugeordnet. Mit Alternierung
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§ sind die Werte auf D¥ = 0.36 und DY = 0.34 gesunken. Die kleineren Werte der
D;-Komponenten sind mit der Alternierung ¢ zu erkldren. Mit Hilfe des Parameter o
konnen alle Moden am Punkt k = § abgesenkt werden. Es wird darauf geachtet, § so
einzustellen, dass alle Moden ungeféhr auf Mode 3 bei k = 7 liegen, also bei 4.75 meV.
Die restlichen D-Komponenten sorgen dafiir, dass die z- und y-Mode bei k = 7 auf die

Werte 3.20 meV und 3.45 meV abgesenkt werden.

Aufspaltung zwischen den beiden untersten Moden

Bei der Anpassung der Kurven fillt auf, dass bereits geringe Anderungen von l~)f im Be-
reich der dritten Nachkommastelle eine enorme Auswirkung auf die Dispersion haben,
siche Unterkapitel [8.3.1 Die Komponente sorgt dafiir, dass die z- und y-Mode an der
Stelle k = 7 aufspalten. Der gewihlte Wert fiir lN?f ist negativ und betragt ca. 5% von
den relativen Werten fiir ﬁf und 5‘11’ Unsere Erwartung war, dass der Wert von D7 ca.
10-15% von D? bzw. DY ausmacht. Damit ist der Wert fiir D7 kleiner als wir erwartet
hatten.

In Unterkapitel wurde erwahnt, dass ein negativer Wert von ﬁf zu einer zu starken
Erhéhung der unteren Mode fiihrt. Die Komponente lN)f ist jedoch alleine nicht fiir die
Aufspaltung zwischen der z- und y-Mode verantwortlich. Die Einfithrung des Parameter
0 hat zur Folge, dass die Terme, die bei k = 7 nicht verschwinden, nun auch fiir eine
Aufspaltung der z- und y-Mode sorgen. Das bedeutet, dass nun die Komponenten Dg
und D3 mit in unsere Analyse einbezogen werden. Diese geben einen Beitrag bei k = 7,
siche Gleichungen [6.5.48] und sorgen nun an diesem Punkt fiir eine Aufspaltung zwi-

schen der x- und y-Mode.

Wahl des Parameters l~?§

Der Parameter D3 wurde auch hier negativ gewdhlt, wie schon im Kapitel [7, um eine

bessere Ubereinstimmung am Minimum zu erreichen.

Form der z-Mode

In Abbildung [8.5]ist zu erkennen, dass der Bereich um das Minimum nun von allen Mo-
den erfasst werden kann. Fiir die z-Mode passt ebenfalls der Verhalten um den Bereich
k=m.

Abknicken der Moden 1 und 2
Das Problem beziiglich des Abfalls der Mode 1 und Mode 2 im Bereich & = 0.757 bis

k = m besteht weiterhin. Die Form der Dispersionen passt in diesem Bereich nicht zu

den Messdaten und lasst sich mit Hilfe der D-Vektoren in diesem Bereich nicht andern.

Unsere Vermutung ist, dass in diesem Bereich das Zweiteilchenkontinuum auf die Di-
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spersion trifft, wie bereits in Kapitel [7] erwédhnt wurde.

Verhaltnis zwischen hohen und niedrigen Energien

Die Schwierigkeit die niedrigen Energien am Minimum und die hohen Energie bei ca.
27meV zu erfassen, besteht weiterhin. Durch Einfithren der Alternierung § wurden die
hohen Energien der z-Mode von urspriinglich 19 meV auf 15meV abgesenkt. In diesem
Punkt stellt die Einfithrung der Alternierung ¢ eine Verschlechterung dar.

Um eine Verbesserung des Verhéltnisses zwischen hohen und niedrigen Energien bei der
2-Mode zu erlangen, nehmen wir wie in den vorherigen Analysen auch hier eine Vergro-
flerung des Parameters x vor und legen fiir diese Dispersion die passenden Werte fiir die
D-Vektoren, die Alternierung 6 und die Energieskala J; fest.
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Abbildung 8.6: Angepasste Dispersion der z-, y- und z-Mode. Die Werte fiir x, y und J’ wurden
festgesetzt. Die Komponenten der D-Vektoren und die Energieskala Jy wurden
angepasst.
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Abbildung 8.7: Vergroferte Ausschnitt der angepassten Dispersion aus Abbildung .

Vergleicht man Abbildung[8.6] (z = 1.3) mit Abbildung[8.4] (x = 1.2) so fillt auf, dass die
Erhohung des Parameters x nicht den gewiinschten Effekt erzielt. Die hohen Energien
der z-Mode liegen weiterhin bei ca. 15meV. Eine Veranderung des Parameters x sorgt
dafiir, dass sich die Form der Dispersionen im Bereich des Minimums so stark verin-
dert, dass die Werte der D-Komponenten geédndert werden miissen, damit die Kurven
am Minimum zu den Messdaten passen. Jedoch sorgen diese gewéhlten Parameter nicht
zusitzlichen fiir eine bessere Ubereinstimmung zwischen den berechneten Kurven und
den Messdaten. Das Verhaltnis zwischen den hohen und niedrigen Energien dndert sich
nicht bemerkbar.

In Abbildung ist gut zu erkennen, dass die Komponente D7 nicht allein fiir die
Aufspaltung zwischen z- und y-Mode verantwortlich ist. Trotz verschwindender Dj-
Komponente existiert eine Aufspaltung zwischen der z- und y-Mode. Die Parameter f)g,
1533 und l~7§ sind mittels ihrer I'-Terme, sieche Gleichungen , fiir eine Aufspaltung
der Moden bei k = 7 verantwortlich, da sie in diesem Punkt einen Beitrag liefern. Bei
den vorherigen Analysen ohne Alternierung ¢ konnten diese Komponenten nicht fiir eine
Aufspaltung zwischen der z- und y-Mode sorgen. Das bedeutet also, dass letztendlich

die Alternierung 6 den Effekt hat, dass die z- und y-Mode aufspalten kénnen.

Der Bereich um das Minimum von Mode 1 und 2 wird in Abbildung [8.7] jedoch nicht so
gut erfasst wie in Abbildung [8.5] Wir konnten bei unseren Analysen fiir diese Wahl von
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x und y keinen Satz an Parameter finden, der bessere Ergebnisse erzielt.

Als Fazit kénnen wir festhalten, dass die Parameter x = 1.2, y = 0.9 und J'=1.5meV
besser geeignet sind als die Parameter z = 1.3, y = 0.9 und J'=1.5meV, um die experi-
mentellen Daten zu beschreiben.

Um eine weitere Verbesserung fiir das Verhéltnis zwischen niedrigen und hohen Energi-
en zu erlangen, haben wir als weiteren Datensatz die Werte x=1.4 und y=0.85 gewéhlt.
Wie wir bereits in Kapitel [7] gesehen haben, sorgt eine Vergréferung von x bei gleichblei-
bendem y dafiir, dass die ungestorte Dispersion im Bereich k = 7 gewisse Ausbeulun-
gen annimmt. Eine Verringerung des Parameter y sorgt dafiir, dass diese Verformungen
geglittet werden, gleichzeitig wird die Position des Minimum fiir & > Z zu hoheren

2
k-Werten verschoben.
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Abbildung 8.8: Angepasste Dispersion der z-, y- und z-Mode. Die Werte fiir z, y und J’ wurden
festgesetzt. Die Komponenten der D-Vektoren und die Energieskala Jy wurden
angepasst.
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Abbildung 8.9: Vergroferte Ausschnitt der angepassten Dispersion aus Abbildung .

Bei diesem Parametersatz ist ebenfalls keine Verbesserung des Verhéltnisses zwischen
den niedrigen und hohen Energien der z-Mode zu erkennen. Die hohen Energien der
z-Mode liegen weiterhin bei ca. 15 meV.

Um den Bereich des Minimum passen die Kurven besser als bei dem Parametersatz fiir
x = 1.3 und y = 0.9. Auffillig ist der grofse relative Wert fiir die Komponente 531/ = 0.46.
Da es unser Ziel ist die Werte der D-Vektoren zu verkleinern, ist nach unserem Ermessen
dieser gewéahlte Parametersatz fiir  und y nicht passend.

Als Fazit konnen wir festhalten, dass die Parameter x = 1.2, y = 0.9 und J'=1.5meV
am besten geeignet sind, um die experimentellen Messdaten zu beschreiben. Bei diesen
Parameterwerten kann der Bereich des Minimums am besten beschrieben werden. Zu-
sitzlich sind die gewdhlten Werte der D-Vektoren verglichen mit denen anderer x- und

y-Werte am kleinsten.

Zum Abschluss unserer Analysen konnen wir folgende Ergebnisse festhalten.

1. Mit Hilfe der Einfiihrung der Alternierung ¢ sind wir in der Lage den Bereich
der Minima von den untersten drei gemessenen Moden beschreiben zu konnen.
Verglichen mit den Analysen ohne Alternierung ¢ konnen wir nun auch den Verlauf

von Mode 3 mit der z-Mode beschreiben.
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Alternierende J;-Kopplung

Die Alternierung 0 hat ebenfalls den Effekt, dass wir die relativen Werte der D-
Vektoren senken konnten. In Kapitel |7|lag der maximale Wert der D-Vektoren bei
Ef = 0.61. Durch Einfiihren einer Alternierung von 6 = 0.13 gelang es uns den
maximalen Wert der D-Komponenten auf l~7f = 0.36 zu senken. Wir konnten also
den maximalen D-Wert mit einer Alternierung 6 von 13 % um iiber 40 % senken.
Diese Tatsache ist ein enormer Fortschritt und stellt gegeniiber der gewéhlten Pa-
rameter von PLUMB et al., die einen maximalen D-Wert von ﬁf:O.G vorschlagen,

eine deutliche Verbesserung dar.

Die Alternierung 0 hat als weiteren positiven Effekt, dass wir in der Lage sind die
Aufspaltung der gemessenen Moden 1 und 2 an dem Punkt k£ = 7 reproduzieren zu
kénnen. Ohne Alternierung konnten wir analytisch zeigen, dass die x- und y-Mode
an diesem Punkt unabhéngig von den gewahlten Parametern entartet sind, siehe
Kapitel [7l Auch in diesem Punkt konnten wir eine Verbesserung gegeniiber den

Ergebnissen von PLUMB et al. erreichen.

Ein noch bestehendes Problem stellt das Verhéltnis zwischen den hohen Energien,
ca. 27meV, und den niedrigen Energien, ca. 5meV, der Mode 3 dar. Die Alternie-
rung ¢ sorgte in diesem Punkt fiir eine Verschlechterung. Ohne Alternierung lag
der hochste Energiewert der z-Mode bei ca. 19meV. Bei endlichem § sank dieser
Wert auf ca. 15meV. In diesem Punkt konnten wir keine Verbesserung verglichen

mit den Ergebnissen von PLUMB et al. erreichen.

Ein weiteres Problem stellt weiterhin der Verlauf der Moden 1 und 2 im Bereich
k = 0.75m dar. Dort zeigen die experimentellen Datenpunkte ein abknickendes Ver-
halten auf. Es ist uns nicht moglich mit unseren Annahmen und unserer Methode

diesen Verlauf zu reproduzieren, wie auch PLUMB et al..
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9.1 Ergebnisse

In dieser Arbeit wurde der Einfluss der Spinanisotropien auf das frustrierte Spinleiter-
system BiCuyPOg (kurz: BCPO) untersucht.

Zuerst wurde die Methode der kontinuierlichen unitdren Transformationen (engl: conti-
niuos unitary transformations, kurz: CUT) eingefiihrt. Der Fokus lag auf der epCUT und
deepCUT. Die Ergebnisse der deepCUT fiir eine einzelne frustrierte Spinleiter dienten
als Grundlage dieser Arbeit.

Als néchstes wurde die Dzyaloshinskii-Moriya-Wechselwirkung (kurz: DM-Wechselwirkung)
diskutiert. Sie besitzt einen antisymmetrischen und einen symmetrischen Anteil. Es wur-
de erlautert, dass keiner der beiden Anteile gegeniiber dem anderen vernachléssigt wer-
den kann.

Anschlieftend wurden die Auswahlregeln nach MORIYA eingefithrt und anhand von Bei-
spielen erlautert. Im Anschluss wurden diese Regeln auf die Struktur des Spinleitersys-
tems BCPO angewandt. Dabei wurde festgestellt, dass fiinf der insgesamt neun mogli-
chen Komponenten der D-Vektoren nicht verschwinden. Es wurde die Paritdt und das
Vorzeichenverhalten entlang der Spinleiter fiir jede der fiinf Komponenten festgestellt.
Als Néchstes wurde der Einfluss der Kopplung zwischen einzelnen Spinleitern analysiert.
Es war moglich die Dispersion von gekoppelten frustrierten Spinleitern im Rahmen einer
Mean-Field-Nédherung mit Hilfe einer Bogoliubov-Transformation zu bestimmen.

Der néchste Schritt lag darin, den Einfluss der antisymmetrischen DM-Wechselwirkung
auf die Dispersion der gekoppelten frustrierten Spinleitern zu berechnen. Hierbei fokus-
sierten wir uns auf bilineare Terme, da diese moglicherweise bereits in linearer Ordnung
in D einen Beitrag zur Dispersion liefern. Bei der Berechnung fiel auf, dass nur eine
der fiinf Komponenten einen Beitrag zur Dispersion in linearer Ordnung in D liefert. Es
kénnen nur Komponenten mit einer geraden Paritét einen Beitrag zur Dispersion liefern.
Diese Komponente sorgt dafiir, dass die z-Mode mit Impuls k& an die y-Mode mit Impuls

k + m koppelt und umgekehrt.
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Als Néchstes wurde die Methode, mit der wir die Dispersion berechnen, vorgestellt. Es
stellt sich heraus, dass die DM-Wechselwirkung dafiir sorgt, dass die x- und y-Mode
aneinander koppeln und die z-Mode isoliert bleibt. Abschliefend wurden die Effekte der
einzelnen D-Vektoren beziiglich der Dispersion untersucht.

Im néchsten Schritt haben wir unsere berechneten Dispersionen mit den experimentell
gemessenen Daten verglichen. Wir halten die folgenden Ergebnisse unserer Analysen
fest.

1. Mit unserer Naherungsmethode sind wir in der Lage nur zwei von vier gemessenen

Moden im Bereich der Minima mit der x- und y-Mode beschreiben zu konnen.

2. Wir konnten feststellen, dass hauptsichlich die Komponenten D7 und DY fiir die
Uberstimmung zwischen den berechneten Dispersionen und den Messdaten verant-
wortlich sind. Um die experimentellen Daten bestmoglich beschreiben zu kénnen,
wahlten wir maximale Werte fiir die D-Komponenten von ca. 0.6.J;. Die Werte der
anderen D-Komponenten wurden entweder nur sehr klein, d.h. ca. 0.02.J;, gewahlt

oder auf Null gesetzt.

3. Bei unseren Analysen stellte sich heraus, dass die z-Mode zu keinem gemessen
Datensatz passt. Thre Form dhnelte noch sehr der der ungestorten Dispersion und

nicht den gemessenen Moden, die alle eine W-Form suggerieren.

4. Die Messdaten, die im Bereich des Minimums von der x- und y-Mode erfasst wer-
den, zeigen im Bereich k£ = 0.757 einen abknickenden Verlauf. Es gelang uns nicht

dieses Verhalten zu reproduzieren.

5. Die experimentellen Daten zeigen maximale Energien von ca. 27 meV und mini-
male Energien von ca. 5meV auf. Diese Energiedifferenz konnte mit Hilfe unserer
Berechnungen nicht beschrieben werden. Es gelang uns maximale Energiewerte

von ca. 19meV zu erreichen.

Im darauffolgenden Schritt haben wir eine Alternierung in der Jo-Kopplung eingefiihrt.
Ein Unterschied in den Ubernéichst-Nachbar-Kopplungen wurde bereits von TSIRLIN [24]
vorgeschlagen. Diese Form der Alternierung besitzt beziiglich der Spiegelsymmetrie der
Spinleiter ungerade Paritdt und liefert im Rahmen unserer Néherungsmethode keinen
Beitrag zur Dispersion. Losgelost von diesem Vorschlag fithrten wir eine Alternierung o
in der Ubernéchst-Nachbar-Kopplung ein, die gerade Paritét besitzt. Unsere Motivation
fiir diesen Schritt war, dass die Alternierung 0 dafiir sorgt, dass die z-Mode eine W-Form

annimmt und wir kleinere Parameterwerte fiir die relativen Komponenten D7 und DY
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wahlen konnen. Die Einfiihrung der Alternierung 6 sorgte dafiir, dass jede Mode o mit
Impuls £ an sich selbst mit Impuls &£+ 7 koppelt. Aufserdem hatte die Alternierung ¢ als
Folge, dass die Symmetrie des Spinleitersystems erniedrigt wird, sodass die Symmetrie-
iiberlegungen von Neuem durchgefiihrt werden mussten. Dabei stellte sich heraus, dass
die Komponenten D7 nicht mehr verschwinden muss. Unsere Erwartung beziiglich der
Grofseordnung der neuen Komponente D war, dass diese bei einer Alternierung ¢ von
ca.10-15 % einen Wert von 10-15 % der anderen D;-Komponenten annimmt. Im nichsten
Schritt haben wir die neu berechneten Dispersionen wiederum mit den experimentellen
Daten verglichen. Die Ergebnisse dieser Analysen halten wir in den nachfolgenden Punk-

ten fest.

1. Mit Hilfe der eingefiihrten Alternierung konnten wir drei der vier gemessenen Mo-
den im Bereich des Minimums beschreiben. Dieses Ergebnisse ist eine Verbesserung

verglichen mit den vorherigen Analysen.

2. Es stellte sich heraus, dass mit einem endlichen Wert fiir 4 die Komponenten DY
und DY nicht mehr hauptverantwortlich fiir die Ubereinstimmung zwischen Theo-
rie und Experiment sind. Wir konnten zeigen, dass bereits maximale Werte von
0.36.J; fiir die D-Komponenten bereits dafiir sorgen, dass wir die gemessenen Da-
ten im Bereich des Minimums reproduzieren konnen. Verglichen mit den vorherigen
Analysen konnten wir eine Absenkung von iiber 40 % der maximalen D-Vektoren
erreichen, ohne dass sich die Ubereinstimmung zwischen Theorie und Experiment
verschlechtert hat. Dies ist eine bemerkenswerte Verbesserung. Die Alternierung
lag mit 6 = 0.13 % bei den bestpassensten Parametern in dem erwarteten Bereich.
Der Wert der relativen Komponente ﬁf betrug in diesem Fall ca. 5% von den rela-

tiven Parametern 5"}’ und 5?1” und damit unterhalb des erwarteten Wertebereichs.

3. Der bereits erwiahnte abknickende Verlauf zweier gemessener Moden im Bereich
k = 0.75m konnte auch mit dieser Erweiterung unseres Modells nicht erklart wer-

den.

4. Durch die Einfiihrung der Alternierung ¢ konnten wir ebenfalls keine Verbesse-
rung beziiglich der Ubereinstimung zwischen den hohen und niedrigen Energien
erreichen. Es stellte sich sogar heraus, dass die Alternierung eine Verschlechte-
rung beziiglich dieses Aspekts darstellt. Die maximalen Energiewerten bei einem

endlichen ¢ lagen bei ca. 15meV.

Als Gesamtfazit dieser Arbeit konnen wir festhalten, dass wir mit Hilfe einer Alternierung

in der Ubernachst-Nachbar-Kopplung in der Lage sind die experimentellen Daten im
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Bereich der Minima mit Hilfe von maximalen relativen Werten von ﬁf ~ 0.36 theoretisch

beschreiben zu konnen.

9.2 Ausblick

Die Struktur von BCPO bedarf weiterer theoretischer und experimenteller Untersuchun-
gen in der Zukunft. Bis zum jetzigen Zeitpunkt existiert keine Theorie, die die Dispersion
von BCPO vollstandig erfassen kann. Es ist von grofsem Interesse die Entstehung der
vierten Mode zu verstehen, sowie das Verhaltnis zwischen den hohen und niedrigen Ener-
gien in der Dispersion. Aufierdem konnte der Abfall der beiden niedrigeren Moden im
Bereich k£ = 0.75m nicht erklart werden. Unsere Vermutung ist, dass in diesem Bereich
das Zweiteilchenkontinuum auf die Dispersion trifft und damit der Zerfall von Triplonen
moglich ist. FISCHER konnte zeigen, dass Terme mit ungerader Paritédt in der Spinleiter
dafiir sorgen, dass Triplonen zerfallen |23|. In seiner Arbeit wurde die Spiegelsymmetrie
der Spinleiter durch Einfithrung einer diagonalen Kopplung zwischen den Holmen ge-
brochen. In unserem Fall existieren bereits Terme mit ungerader Paritat, die dann einen
Beitrag in linearer Ordnung zur Dispersion liefern kénnen.

Ein néchster Schritt in unseren Untersuchungen ist, teilchenzahlverletzende Terme in
unseren Berechnungen zu beriicksichtigen, sodass die Terme ungerader Paritéit einen

Einfluss auf die Dispersion haben.
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beziiglich einer Spiegelung in der Mitte einer Sprosse. Nicht aufgefiihr-
te Komponenten verschwinden oder sind bereits durch den dquivalenten

Ausdruck T ’go‘ vertreten. . . . . ..o

Verhalten der D-Vektoren entlang der Holme der Leiter und beziiglich ei-
ner Spiegelung in der Mitte einer Sprosse bei alternierender Jo-Kopplung.
Nicht aufgefithrte Komponenten verschwinden. Der Strich (-) bedeutet,
dass keine Aussage iiber das Verhalten der Vektorkomponente mit Hilfe

der bestehenden Symmetrien gemacht werden kann. . . . . . . . .. . ..
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