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Rysunek 1: Perovskitowa struktura tlenkéw metali przej$ciowych (po lewej); jony metali otoczone sg okta-
edrami tlenowymi i tworza sie¢ kubiczng. Widok orbitali d w otoczeniu kubicznym (po prawej); dublet
orbitali e, i tryplet orbitali to,.

3.2 Wprowadzenie

Bezposrednia lub posrednia motywacja prac [1-11] sa zjawiska obserwowane w tlenkach metali przejsciowych
o tzw. strukturze perovskitowej, jak na Rys. 1, w ktérej jony metali zamkniete sa w oktaedrach tlenowym
tworzacych sie¢ kubiczna. Atomy metali przej$ciowych charakteryzuja sie nie do korica wypetiong powtoka
d, co decyduje o ich wlasnosciach chemicznych. Orbitale typu d posiadaja orbitalng liczbe kwantowy [ = 2,
a wiec pie¢ mozliwych stanéw o okre§lonej warto$ci magnetycznej liczby kwantowej m. Wszystkie te stany
w przypadku izolowanego atomu metalu sa zdegenerowane, ale w przypadku atomu w otoczeniu kubicznym
multiplet ten rozpada si¢ na trzy stany o symetrii o4, majace nizsza energie, i dwa stany e, o wyzszej energii,
por. Rys. 1. Pozostaje wiec w krysztale degeneracja orbitalna. Stany to, zwyczajowo oznacza si¢ jako; |zx),
lyz) i |zy), a stany e, jako; |32% — r2) i |22 — y?). Wygodna konwencja oznaczania orbitali to,, stosowang w
pracach [1-11], jest |a) = |zz), |b) = |yz) i |c) = |zy) — jej sens stanie sie jasny pozniej.

Elektrony w tlenkach metali przej$ciowych moga sie porusza¢ przede wszystkim poprzez przeskoki z
jonu metalu na tlen i vice versa, co wynika z przekrywania sie atomowych funkcji falowych. Elektrony te
podlegaja takze odpychaniu kulombowskiemu, ktére na skutek zjawiska ekranowania w tego typu uktadach
przyjmuje sie jako Scisle lokalne, tzn. elektrony oddzialuja ze soba tylko jesli oba znajda sie na tym samym
atomie. W okreslonych przypadkach, ktore zaleza od struktury pasm elektronowych [30], oddziatywania na
atomach tlenu nie sg istotne dla stanu podstawowego i opis ukladu mozna ograniczy¢ do samej sieci jonow
metali przejsciowych, miedzy ktorymi przeskok mozliwy jest poprzez hybrydyzacje z tlenami. Przypadek ten
dotyczy wszystkich prac [1-11]. Elektrony bedac na tym samym atomie, czyli wezle sieci, moga oddziatywaé
bedac w tym samym stanie orbitalnym i réznych stanach spinowych, wtedy méwimy o oddziatywaniu U
Hubbarda, lub oddziatywaé¢ bedac w réznych stanach orbitalnych i wowczas oddzialywanie kulombowskie
zalezy od konfiguracji spinowej elektronéw poprzez oddzialywanie wymienne Hunda Jp i ulega obnizeniu o
Jp dla dwoch jednakowych spinow [31]. Generyczny hamiltonian oddziatywan dla jonéw metali przejsciowych
ma postac,
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gdzie operator fermionowy dl o tworzy elektron o spinie o w orbitalu y, a S; to operator spinu zdefiniowany
jako S; = 52# o /3d;rwaa’5dwg. Wartosci U i Jy r6znig sie dla réznych metali przejsciowych, ale sprzezenie Jg
zawsze faworyzuje stan z maksymalnym spinem, co jest trescig regulty Hunda. Z kolei hamiltonian kinetyczny
mozna zapisaé jako,

He== 3"t (a0 dive + dlydine ) 2)

(4,3) v

gdzie suma jest po najblizszych sgsiadach (i, j), a amplituda przeskoku t}, zalezy od kierunku 4 wigzania
(i,7) oraz od pary orbitali pomiedzy ktérymi nastepuje przeskok. Wynika to stad, ze orbitale istnieja w
przestrzeni rzeczywistej (w przeciwienstwie do spinéw) i ich przekrywanie zalezy od kierunku wiazania 4.
Na przyktad, w przypadku orbitali ¢34, dla wigzania w kierunku & jedyne niezerowe amplitudy przeskoku to
toy = tee =t i, uogdlniajac, dla dowolnego kierunku % nie ma przeskoku miedzy dwoma orbitalami vy. Wynika
to z ich symetrii oraz symetrii sieci kubicznej, ktéra mozna zmieni¢ np. poprzez dystorsje, jak réwniez z
udzialu orbitali tlenowych 2p, w procesach przeskoku d — d.

W przypadku, kiedy oddzialywania miedzy elektronami sg silne i brak jest domieszkowania, zmieniajacego
ilos¢ elektronow na weztach sieci, wtedy mozliwa jest tzn. lokalizacja Motta [32], czyli przejscie do stanu
izolatora jedynie na skutek korelacji miedzy elektronami. Izolator taki mozna opisa¢ modelem efektywnym,
w ktorym tadunkowe stopnie swobody sa nieobecne. Ruch tadunkéw mozliwy jest tylko dzieki wirtualnym
wzbudzeniom tadunkowym prowadzacym do nadwymiany, kiedy elektron przeskakuje z jednego jonu metalu
na drugi (poprzez tlen) i wraca na to samo miejsce. Wyprowadzenie efektywnego modelu nadwymiany
sprowadza sie to do rozwiniecia perturbacyjnego gdzie zaburzeniem jest hamiltonian kinetyczny H;, a stany
niezaburzone to spinowo i orbitalnie zdegenerowane stany wtasne hamiltonianu H,;. W efekcie otrzymujemy
model oddzialujacych spinéw i orbitali opisywany tzw. modelem Kugela-Khomskii’ego [31] postaci,

H=> {Jm‘ (ﬁfj) Si- 8+ Kij (ﬁfa)} ; (3)
(i)

gdzie spin S; oznacza calkowity spin na jonie metalu przejsciowego wynikajacy z zasady Hunda, T; to ope-
ratory pseudospinowe opisujace orbitalne stopnie swobody, a J; ; i K;; to pewne dwuliniowe funkcje tych
operatorow, zalezne od kierunku wiazania (7, j). Dodatkowo, nalezy tez uwzgledni¢ mozliwe skoriczone sprze-
zenie spin-orbita A na jonach metali przejSciowych, ktoére staje sie istotne dla orbitali ¢, w przypadku metali
o wysokie]j glownej liczbie kwantowej, czyli np. o konfiguracji 4d i 5d. Sprzezenie takie mozna doda¢ do ha-
miltonianu nadwymiany (3) jako wyraz A}, S, - Ll, gdzie L; to operator kretu wyrazajacy sie przez sktadowe

T [5], pod warunkiem ze A < Jy - w przeciwnym wypadku opis wysokospinowy wynikajacy z hamiltonianu
(1) nie jest poprawny i trzeba zaczynaé¢ od lokalnie splatanych stanéw spinowo-orbitalnych wynikajacych z A
[33].

Rownanie (3) definiuje wysoce nietrywialny kwantowy problem wielu cial, ktorego ztozonosé rognie ekspo-
nencjalnie z wielkoscig uktadu. Dodatkowym problemem jest tez to, ze oddzialywania spinowo-orbitalne sa
generycznie sfrustrowane, tzn. w klasycznym rozumieniu nie mozna tak pouktadaé spinow i orbitali, ze kazde
wigzanie mialo minimalng energie, a stopnie swobody sa ze sobg splatane, tzn. w opisie kwantowym nie mozna
faktoryzowaé funkcji falowej na cze$é¢ spinowa i orbitalna [34]. Sciste rozwigzanie (poza bardzo szczegdélnymi
przypadkami) jest wiec wykluczone, a podejicia przyblizone sa ograniczone przez frustracje i splatanie. Nie-
mniej jednak, w pewnych granicach parametréw, mozliwe jest okreslenie przyblizonych wtasnosci modelu
opisywanego rownaniem (3), takich jak uporzadkowanie spinéw i orbitali oraz podstawowych typow wzbu-
dzeni. Znane sa np. zasady Goodenough-Kanamori, moéwiace, ze porzadkowi ferro/anyferromagnetycznemu
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Rysunek 2: Schemat mozliwych stanéw materii dla tlenkéw metali przejsciowych w funkcji parametrow
mikroskopowych, odpychania kulombowskiego U i sprzezenia spin-orbita A, mierzonych wzgledem wartosci
calki przeskoku ¢ . Wielkosci te mozna zmieni¢ dobierajac odpowiednie metale przej$ciowe, od lzejszych i
silnie skorelowanych 3d po ciezsze i wiekszym sprzezeniu spin-orbita 4d i 5d. Dodatkowym parametrem moga
by¢ czynniki sprawiajace, ze uklad jest niecentrosymetryczny.

w danym kierunku odpowiada porzadek antyferro/ferro-orbitalny (czyli dla orbitali o, parze spinéow {1]} na
danym wiazaniu odpowiada para orbitali {c, c}, a parze spinéw {11} odpowiada para orbitali {a,b}). Jest to
jednak tylko przyblizona zasada poniewaz silne splatanie kwantowe moze jg uniewaznié¢ [35].

Tlenki metali przejsciowych sa obiektem intensywnych badan ze wzgledu na wielo§¢ mozliwych nietry-
wialnych zjawisk i stanéw materii jakie mozna w nich zaobserwowaé¢. Wynika to z konkurencji miedzy energia
kinetycznej tadunkéw o ¢ a réznymi typami uporzadkowan stabilnymi w granicy duzych oddzialtywan o U.
Rys. 2 schematycznie przedstawia niektore z tych stanéw w funkcji oddzialywania kulombowskiego U i sprze-
zenia spin-orbita A wzgledem amplitudy przeskoku ¢. Niska warto$¢ A odpowiada metalom 3d [36] i takim
zwigzkom jak miedziowce lub pniktydki zelazowe, znane ze zjawisk nadprzewodnictwa wysokotemperaturo-
wego, czy manganity, w ktoérych obserwuje sie kolosalny magneto-opér. W zaleznosci od sitly oddzialywan,
dla malych U/t mozemy otrzymac nisko skorelowane stany typu metal, izolator pasmowy lub nadprzewodnik,
a dla wiekszych U/t izolatory skorelowane opisywane modelami spinowo-orbitalnymi typu (3). Z kolei dla
wiekszych wartosci sprzezenia spin-orbita, odpowiadajacym ciezszym metalom 4d i 5d, pojawiaja sie tzw.
stany topologiczne w granicy niskich oddziatywari i porzadek topologiczny w granicy duzego U/t — poniewaz
metale o wiekszej gltownej liczbie kwantowej maja wieksze orbitale ktore silniej sie przekrywaja, co efek-
tywnie zwieksza t, potrzeba geometrycznej frustracji sieci zeby efektywnie uzyskaé¢ wysoka wartos¢ U/t |37].
Innym czynmklem dajacym nowe uporzadkowania magnetyczne moze by¢ ztamana symetria odbicia wzgle-
dem punktu, ktéra prowadzi do wyrazdéw typu S X S], i w efekcie niekolinearnych, chiralnych porzadkéow
spinowych. Takim ukladem ze ztamang symetrig moze by¢ np. powierzchnia styku dwéch réznych tlenkoéw.

Nowym sposobem na otrzymywanie interesujacych zjawisk i uporzadkowan jest tworzenie tlenkéw hybry-
dowych, czyli takich gdzie na przypadkowych wezlach sieci podstawione sa inne jony metali przejsciowych.
W ten sposéb mozna tworzy¢ hybrydy gdzie skale energii oddzialywan kulombowskich, sprzezenia spin-orbita
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Rysunek 3: (a) Schematyczny widok réznych hybryd tlenkowych i typowych skal energii dla metali 3d,
4d i 5d, tzn. odpychanie kulombowskie, sprzezenie spin-orbita i rozszczepienie w polu krystalicznym. (b)
Rozrzedzenie orbitalne w wyniku domieszkowania tlenku typu 4d* przez metal 3d® — efektywnie orbitalny
stopient swobody znika na domieszkowanym wezle sieci. (¢) Spinowo-orbitalny atomowy stan podstawowy dla
atoméw 4d* (lub 4d?) matrycy i domieszki 3d°.

i rozszczepienia w polu krystalicznym nie sa jednorodne przestrzennie, por. Rys. 3(a). Przyktadem hybryd
3d — 4d sa domieszkowane manganem warstwowe tlenki rutenu z rodziny Sr,+1Ru,Os,+1 (n odpowiada licz-
bie warstw), gdzie zmiany wtasnosci fizycznych silnie zaleza od n. Dla n — oo, czyli zwiazku kubicznego,
domieszkowanie manganem prowadzi uktad ze stanu metalicznego ferromagnetyka do antyferromagnetycz-
nego izolatora [38], podczas gdy dla n = 2 to samo domieszkowanie daje izolator z porzadkiem zygzakowym
— spin porzadkuja sie w ferromagnetycznie wzdtuz zygzakow na plaszczyznie [39]. Z kolei dla podobnej hy-
brydy 3d — 4d, jednowarstwowego tlenku CasRuQOy, domieszkowanie chromem prowadzi do niekolinearnego
porzadku spinowego z tendencja do ferromagnetyzmu oraz do nietypowej ujemnej rozszerzalnosci cieplnej
w obszarze parametrow gdzie uklad wykazuje porzadek spinowy i orbitalny [40]. Domieszkowanie tlenkow
rutenu manganem w konfiguracji 3d® ma szczegolnie prosta interpretacje w granicy silnych korelacji, kiedy
poprawny jest efektywny opis spinowo-orbitalny wedlug Hamiltonianu (3). Jest to efektywne rozrzedzenie
orbitalnych stopni swobody, jak pokazano na Rys. 3(b)-(c), o ktorym traktuja prace [5] i [6]. Jony rutenu,
czyli matrycy, maja konfiguracje 4d* zatem ich stan atomowy ma spin S = 1, zgodnie z reguta Hunda, i
moment orbitalny L = 1, gdzie orbitalnym stopniem swobody jest podwojne obsadzenie (dublon) jednego
z orbitali ta4. Z kolei jony domieszki maja konfiguracje elektronowa 3d3, wiec ich stan atomowy to stan
z maksymalnym spinem S = 3/2. Poniewaz wszystkie orbitale sa zajete przez jeden elektron, efektywnie
jony te nie maja orbitalnych stopni swobody. W tym kontekscie, domieszkowanie chromem 3d? jest zupetnie
innym przypadkiem, poniewaz analogicznie do jonéw matrycy ma on spin S = 1 i moment orbitalny L =1
realizowany przez zerowe obsadzenie (holon) jednego z orbitali o, — por. Rys. 3(c). Nie wystepuje wiec
rozrzedzenie orbitalne, a jedynie fadunkowe [7].

Zupelnie innym typem uporzadkowania jest porzadek topologiczny. Odnosi sie on do uktadow periodycz-
nych i jest widoczny tylko wtedy jesli obiegamy uklad dookota. Na przyktad, obiegajac powierzchnie sfery,
jak na Rys. 4(al), nie widzimy nic szczegblnego, bo kazda petle na jej powierzchni mozna w sposéb ciagly
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Rysunek 4: Tlustracja zwiazku topologii z fizyka materii skondensowanej; (al-a3) topologiczna roznica miedzy
sfera a torusem zobrazowana przy pomocy petli na ich powierzchni, (b1-b3) przykiady ciat statych w ktorych
nietrywialna topologia stanu podstawowego przejawia sie poprzez metaliczne stany brzegowe.

§cisna¢ az do punktu. Natomiast robigc to samo na powierzchni torusa, por. Rys. 4(a2-3), widzimy, ze
petle moga sie od siebie w sposéb nietrywialny r6zni¢; mozemy obiegaé torus n razy po wiekszym okregu
i niezaleznie m razy po mniejszym i nie da sie przejs¢ w sposob ciagly miedzy petlami o réznych (n,m).
Oznacza to, ze torus ma nietrywialng pierwsza grupe homotopii, w przeciwienistwie do sfery. Wynika to
oczywiscie z faktu, ze sfera i torus maja inng topologie. Ma to swoje konsekwencje w fizyce ciata stalego
— dla nieoddziatujacego hamiltonianu fermionowego przestrzen pedéw pelni role petli natomiast przestrzen
stanéw wtasnych hamiltonianu powierzchni po ktorej te petle prowadzimy.

Fazy topologiczne mozemy charakteryzowaé¢ niezmiennikami topologicznymi, ktére przyjmuja wartosci
calkowite, podobnie jak powierzchnie na Rys. 4(a) mozemy scharakteryzowaé catkami z krzywizny Gaussa
rownymi co do wartosci liczbie otworéw w powierzchni (0 dla sfery, 1 dla torusa). Jest to swego rodzaju
kwantowanie, ktore ma konsekwencje w fizyce — na przyktad w kwantowym efekcie Halla, gdzie odpowiada
za liczbe stanéw brzegowych i w efekcie kwantyzacje przewodnictwa Halla. W zaleznosci od podstawowych
(nieprzestrzennych) symetrii hamiltonianéw, czyli symetrii odwrécenia czasu 7T, symetrii czastka-dziura C i
chiralnosci S (iloczyn T i C), oraz wymiaru uktadu, mozna sklasyfikowaé ich stany podstawowe jako zawsze
trywialne, nietrywialne z indeksem topologicznym Z (dowolna liczba catkowita przy czym 0 to stan trywialny)
oraz z indeksem topologicznym Zs (tylko 0 albo 1) [41]. Symetrie 7 (C) sa antyunitarne i uktad moze ich nie
mieé¢ wcale, mie¢ takie ze 72 =1 (C? = 1), albo ze T2 = —1 (C?> = —1). Z kolei chiralno§¢ (inaczej symetria
podsieci) jest unitarna, wiec uktad moze ja mie¢ albo nie. W sumie daje to dziesie¢ kanonicznych klas symetrii
zwanych klasami Altlanda-Zirnbauera, dla ktérych istnieje sze$¢ uniwersalnych przepiséw na liczenie indeksow
topologicznych, chiralny i niechiralny indeks Z oraz dwa typy indeksu Zs w wersji chiralnej niechiralne;j.
Klasyfikacje te stosuja sie do wszystkich hamiltonianéw nieoddzialujacych fermionoéw, zaréwno z przerwa
energetyczna (izolatory, nadprzewodniki nienodalne) jak i bez przerwy (potmetale, metale i nadprzewodniki
nodalne) [42]. W przypadku istnienia przerwy energetycznej mowimy, ze jest ona chroniona topologicznie
jesli uktad ma niezerowy indeks topologiczny — jest on zdefiniowany w pelnej przestrzeni energii-pedu. Z kolei
dla D-wymiarowych ukladéw bez przerwy moéwimy, ze powierzchnia Fermiego o wymiarze d jest chroniona
topologicznie, jesli ma ona niezerowy tadunek topologiczny — jest to indeks topologiczny zdefiniowany na
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p-wymiarowej sferze otaczajacej powierzchnie Fermiego w przestrzenie energii-pedu, gdzie p = D — d.

Z istnieniem indekséw i tadunkéw topologicznych wiaze sie bardzo wazna wlasciwosé; korespondencja
miedzy objetoscig i brzegiem. Mozna w sposob §cisty pokazaé, ze jesli uklad ma brzeg (z préznig lub innym
ukladem) i jest topologicznie nietrywialny (jako uklad periodyczny bez brzegu), to na tym brzegu pojawia
sie stany zamykajace przerwe energetyczng lub taczace punkty Fermiego w przestrzeni pedéow . W ten sposéb
mozna pokazaé, ze kazda zmiana indeksu topologicznego ukladu musi sie wigzaé¢ z zamknieciem przerwy,
jesli uklad ja ma, lub otwarcia jej, jesli jej nie ma [43]. Poniewaz indeks jest dany liczba catkowita, to mate
zaburzenie nie jest w stanie go zmienié¢, o ile nie zmienia symetrii uktadu, wiec nie jest tez w stanie zamknaé lub
otworzy¢ przerwy. Na tym polega topologiczna ochrona przerwy lub powierzchni Fermiego. Symetria te moga
by¢ nieprzestrzenne (7 ,C 1 S) jak i przestrzenne, zwigzane z symetriami krysztatu takimi jak symetria odbicia
lustrzanego, odbicia wzledem punktu lub obrotu wzgledem osi, co dodatkowo komplikuje klasyfikacje stanow
topologicznych [44]. Przykladowe uktady topologiczne i ich stany brzegowe pokazane sa na Rys. 4(b1-3);
(b1) — trojwymiarowy izolator topologiczny BisSes z metalicznymi tzw. helikalnymi stanami brzegowymi [45],
(b2) — krystaliczny izolator topologiczny chroniony przez symetrie odbicia lustrzanego, stanami brzegowymi
sa fermiony Diraca [46], (b3) — topologiczny polmetal Weyla TaAs z tzw. tukami Fermiego bedacymi stanami
brzegowymi [47].

Ogolne klasyfikacje stanéw topologicznych istnieja tylko dla ukladéow fermionowych bez oddziatywan,
niemniej przepisy na liczenie indekséw topologicznych dzialaja takze w obecnosci oddziatywain, poniewaz
sg zdefiniowane przez jednoczastkowa funkcje Greena. Symetrie 7, C i S takze mozna uogolni¢ dla uktadu
z oddzialywaniem. Mozna wiec pokazaé nietrywialnosé topologiczna generycznego ukladu fermionowego, z
tym ze nie musi sie to przektada¢ na obecno$¢ standéw brzegowych, poniewaz oddziatujaca funkcja Greena
moze mieé¢ nie tylko bieguny ale tez zera [43]. W tym sensie wiec oddzialywania moze efektywnie sprawié,
ze uklad topologiczny stanie sie trywialny, choé¢ dotyczy to tylko spektrum jednoczastkowego. Nieco innym
przypadkiem jest hamiltonian typu (3), gdzie nie ma fermionowych stopni swobody, a jedynie oddziatujace
spiny i orbitale. W takim przypadku méwimy o porzadku topologicznym, ktory jest pewnym uporzadkowa-
niem nielokalnym majacym wplyw na degeneracje stany podstawowego. Jesli nie jest jasne na czym polega
ten porzadek, to w modelach jednowymiarowych o topologicznej nietrywialnosci uktadu moze §wiadczyé pa-
rzysta degeneracja w tzw. spektrum splatania [48]. Inna metoda szukania porzadku topologicznego w tego
typu ukladach jest narzucenie tzw. skreconych warunkéw brzegowych [49] i badanie fazy Berry’ego stanu
podstawowego w funkcji skrecenia.

3.3 Omoéwienie wynikow
Niekolinearny porzadek magnetyczny stabilizowany przez fluktuacje orbitalne

Prace [1-2] dotycza egzotycznych faz spinowo-orbitalnego modelu Kugela-Khomskii’ego (3) dla silnie skore-
lowanych tlenkéw metali przejéciowych z konfiguracja elektronowa d” na jonach metali przejéciowych. Efek-
tywnie oznacza to pojedyncza dziure w multiplecie orbitali d, a wiec spin S = 1/2 i orbitalne stopnie swobody
realizowane przez dziur¢ zajmujaca jeden z orbitali ey, zatem pseudospin orbitalny T = 1/2. Rozwazane sa
modele na sieciach kubicznych dwu- [1] i tréjwymiarowych [2], majacych zastosowanie do opisu zwiazkow
miedziowych, odpowiednio K;CuF, i KCuF3 (o analogicznej strukturze jak rozwazane tu tlenki). Bada-
nie tych zwiazkéw jest jako$ciowo prostsze, jako ze wystarczy ograniczy¢ sie do modelu spinowo-orbitalnej
nadwymiany, poniewaz sprzezenie spin-orbita nie wystepuje. Najwazniejszym wynikiem obu tych prac jest
odkrycie faz z niekolinearnym porzadkiem magnetycznym, takich jak na Rys. 5(c-d). Mechanizmem, ktéry
stabilizuje taki porzadek sa splatane fluktuacje spinowo-orbitalne na wigzaniach sieci. Mechanizm taki nie
byt znany wczesniej i jego opis jest zasadnicza czescia prac [1-2].

Fazy niekolinearne zaobserwowano na spinowo-orbitalnych diagramach fazowych otrzymanych metoda
klastrowego pola $redniego (metoda Bethego-Peierlsa-Weissa), pokazanych na Rys. 5(a-b). Parametrami sa:
warto$¢ pola krystalicznego E, wzgledem statej nadwymiany J = 4t? /U (t jest amplituda przeskoku pomie-
dzy para orbital [322 — r?) wzdluz osi c), gdzie dodatnia warto§¢ E, oznacza, ze stany orbitalne |22 — y?)
maja nizsza energie niz |3z22 — 72), a ujemna ze jest odwrotnie oraz warto$¢ n = Jg /U, czyli stosunku
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Rysunek 5: Najwazniejsze wyniki dla spinowo-orbitalnego modelu Kugela-Khomskii’ego w dwoch i trzech
wymiarach. Diagramy fazowe w funkcji pola krystalicznego E,/J i sprzezenia Hunda n = Jy /U dla; (a)
dwoch i (b) trzech wymiaréw. (c) Artystyczny widok stanu podstawowego w fazie ortho-AF w dwoch wy-
miarach, strzatki to spiny, okregi i kokardki to orbitale [32%2 — r2) i |22 — ¢?), a elipsy to singlety spinowe.
(d) Schemat porzadku magnetycznego w fazach striped-AF i canted-A-AF w trzech wymiarach, strzaltki to
spiny.

statej Hunda Jy do oddzialywania Hubbarda U. Gléwne fazy magnetyczne to fazy z porzadkiem antyfer-
romagnetycznym (AF) we wszystkich kierunkach, oznaczanej jako G-AF w ukladzie tréjwymiarowym, fazy
z porzadkiem ferromagnetycznym we wszystkich kierunkach (FM) oraz w przypadku tréjwymiarowym faza
ktora jest ferromagnetyczna w plaszczyznach ab i antyferromagnetyczna w kierunku ¢ (A-AF). W przypadku
tych faz sprawdza sie reguta Goodenough-Kanamori, a wiec porzadek orbitalny w kierunkach wigzan antyfer-
romagnetycznych jest ferro-orbitalny i vice versa — por. Rys. 5(a). Wyjatkiem jest tu faza FMz w ukladzie
dwuwymiarowym, gdzie orbitale nie alternujg mimo porzadku ferromagnetycznego. Widaé¢ wiec, ze o ten-
dencji do ferromagnetyzmu decyduje wielko$¢ n, z kolei o tym jaka jest polaryzacja orbitalna decyduje F,.
Te relatywnie proste fazy, ktorych istnienie mozna przewidzie¢ w granicy klasycznej, nie sa jednak jedynymi.
W sytuacji kiedy skale energii konkuruja i uktad nie moze sie zdecydowaé¢ na zadne proste uporzadkowanie,
pojawiaja sie fazy z silnymi fluktuacjami kwantowymi, jak faza singletowa PVB lub wlasnie z uporzadko-
waniem niekolinearnym opisane na czerwono na diagramach 5(a-b). Sa to odpowiednio, faza ortho-AF w
ukladzie dwuwymiarowym i oraz fazy ortho-G-AF, canted-A-AF i striped-AF w tréjwymiarowym schema-
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tycznie pokazane na Rys. 5(c-d).

W pracy [1] wykazano, ze stan podstawowy w fazie ortho-AF, Rys. 5(c), w granicy klasycznej sklada sie z
wzajemnie prostopadtych sasiadujacych spinéw i wszystkich orbitali w stanie |322 —72). Stan ten jest ubrany
we fluktuacje kwantowe majace posta¢ majace postaé singletéw sprzezonych z para lub z pojedynczym orbi-
talem |22 —y?). Niekolinearna konfiguracja spinowa w tym przypadku zwiazana jest ze splataniem spinowych
i orbitalnych stopni swobody na wiagzaniach sieci, co mozna udowodni¢ poprzez rozwiniecie perturbacyjne.
Przyjmujac wyraz oddzialywania z polem krystalicznym FE,, a wiec hamiltonian czysto orbitalny, za §rodek
rozwiniecia, a reszte hamiltonianu (zawierajaca spiny) za zaburzenie, mozna pokazaé, ze w pierwszym rze-
dzie otrzymuje sie efektywne oddziatlywania spinowe miedzy drugimi sasiadami na sieci kwadratowej. Dwie
podsieci sa wiec rozprzezone i porzadkuja sie antyferromagnetycznie, jedna niezaleznie od drugiej. Stan or-
bitalny pozostaje niezaburzony. W drugim rzedzie pojawiaja sie fluktuacje orbitalne, takie jak na Rys. 5(c),
oraz efektywne oddzialywania czterospinowe, ktore sprzegaja dwie podsieci w ten sposob, ze po zaniedbaniu
fluktuacji sasiednie spiny orientuja sie do siebie prostopadle.

Mechanizm ten, opisany w pracy [1], jest nowym, nieopisanym wczesniej, sposobem otrzymania niekoline-
arnego porzadku magnetycznego, ktory nie wymaga silnych efektéow relatywistycznych, a wiec ciezkich metali
przej$ciowych. Warunkiem sg silne fluktuacje orbitalne, ktére w tym przypadku wynikaja z bliskoSci orbital-
nego przejscia fazowego od uporzadkowania ferro-orbitalnego w fazie AF do alternujacych orbitali w fazie FM.
Podobny efekt mozna tez zaobserwowaé w ukladzie trojwymiarowym, gdzie realizuje sie faza ortho-G-AF,
bedaca trojwymiarowym analogiem fazy ortho-AF [2], oraz fazy canted-A-AF i striped-AF pokazane na Rys.
5(d). Wszystkie one pojawiaja sie jako niekolinearne fazy przej$ciowe pomiedzy fazami o konwencjonalnym
porzadku magnetycznym. Na przyktad, bedac na diagramie 5(b) w fazie G-AF po lewej, korelacje spinowe
sa antyferromagnetyczne we wszystkich kierunkach, a orbitale sa spolaryzowane jako 322 —r?). Zwickszajac
7 zmieniamy korelacje spinowe w plaszczyznach ab na ferromagnetyczne i orbitale na cze$ciowo alternujace
przechodzac przez faze ortho-G-AF. Zwiekszajac dalej n zamieniamy wszystkie korelacje spinowe na ferroma-
gnetyczne, czyli wigzania w kierunku ¢ muszg sie przeorientowa¢ o 180 stopni. To przeorientowanie odbywa
sie poprzez faze canted-A-AF, por. Rys. 5(d), gdzie kat miedzy spinami wzdtuz kierunku ¢ zmienia si¢ w
sposob ciagly od 180 do 0 stopni przy zwiekszaniu 7. Proces ten mozna opisaé poprzez podobne rozwiniecie
perturbacyjne jak w przypadku fazy ortho-AF, z tym, ze §rodkiem rozwiniecia jest cze$¢ hamiltonianu nad-
wymiany stabilizujaca alternujace orbitale [2]. Z kolei faze striped-AF, takze na Rys. 5(d), mozna otrzymaé
poprzez to samo rozwiniecie co ortho-AF, z tym, ze dla dodatniego pola krystalicznego F,, a wiec stanu
ze spolaryzowanymi orbitalami |22 — y?). Efekt rozwiniecia jest wiec zupelnie inny, korelacje spinowe sa
we wszystkich kierunkach ujemne, ale pojawia sie odchylenia od kata 180 stopni miedzy sasiednimi spinami
wzdluz jednego kierunku sieci i w efekcie porzadek z czterema podsieciami magnetycznymi. Prace [1-2] sa
wiec istotnym wkladem w zrozumienie ztozono$ci mozliwych uporzadkowan spinowych i orbitalnych w tlen-
kach metali przej$ciowych z zaniedbywalnym sprzezeniem spin-orbita, ktére mimo to okazuja sie nietrywialne.

Model spinowo-orbitalny z porzadkiem topologicznym i spontaniczna dimeryzacja

Jeszcze bardziej nietypowym porzadkiem charakteryzuje sie jednowymiarowy model spinowo-orbitalny SU(2)®
XY opisany po raz pierwszy przez Kumara [50] w kontekscie separacji spinowo-orbitalnej. Model ten ma ge-
neryczng postaé¢ rownania (3) ze spinami S = 1/2 i pseudospinami orbitalnymi 7' = 1/2, bedziemy wiec
moéwi¢ zaréwno o spinach w gore i w dét jak i o orbitalach ’w goére’ i 'w dot’. Kumar pokazal, ze dla uktadu
z otwartym brzegiem mozna zdefiniowaé¢ transformacje unitarng U, ktéra w sposéb Scisty rozdziela spinowe
i orbitalne stopnie swobody. Efektem tej transformacji jest to, ze spiny staja sie polem cechowania przycze-
pionym do orbitali i po transformacji znikaja calkowicie z hamiltonianu. W artykule [50] nie ma natomiast
odpowiedzi na pytanie co sie dzieje, jesli uktad ma periodyczny brzeg. Okazuje sie to niezwykle interesujace
— w pracy [3] udalo sie pokazaé, ze transformacja U nadal prowadzi do niemal calkowitej separacji spindéw
i orbitali, ale spiny zaabsorbowane jako pole cechowania przez orbitale pojawiaja sie na ostatnim wiagzaniu
taczacym ostatni i pierwszy wezel laricucha. Pojawiajg sie jako bardzo specyficzny, nielokalny operator,
ktory prowadzi do porzadku topologicznego i wzbudzen topologicznych. Glowna wartoscia pracy [3] jest wiec
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orbitals down

Rysunek 6: Jakosciowe wyniki dla spinowo-orbitalnego modelu SU(2) ® XY bez (a-b) i z wyrazem Heisen-
berga (c-d) dla oddziatywan miedzy spinami. (a) Schemat rozszczepienia spinowo-orbitalnego realizowanego
transformacja U. Poczatkowy pierscienn spinowo-orbitalny (gora) rozszczepia sie na cze$é czysto orbitalng
(lewo) i czysto spinowa (prawo). (b) Schemat stanu podstawowego. Stany o okreslonej liczbie orbitali w
gore’ (puste kotka) i 'w dob’ (pelne kotka) tworza orbitalne morze Fermiego (suma po orbitalach). Kazdy
taki stan ubrany jest w prady spinowe K; 2, ptynace przez poduktad orbitali 'w gore’ i 'w dot’. (c) Schemat
wigzan spinowych pomiedzy dwoma podukladami (dwie nogi drabiny) w modelu SU(2) ® XY z wyrazem He-
isenberga traktowanym perturbacyjnie, gdzie N = L/2, a L to wielkos¢ catego uktadu. Zaznaczono wiazania
taczace wezel | = 4 podukladu z orbitalami 'w gore’ z weztami poduktadu z orbitalami 'w dét. Ich nasycenie
koloru odpowiada sile efektywnych wiazan J;; (zawsze J;; > 0). (d) Macierz efektywnych wigzan spinowych
Ji; dla L = 16, znaczenie koloréw jak w panelu (c).

odkrycie porzadku topologicznego w uktadzie silnie oddziatujacym, ktéry daje sie rozwiazaé¢ w sposéb $cisty.

W wyniku dziatania nielokalnego wyrazu brzegowego na poduktad spinéw generowane sa cykliczne prze-
suniecia, tzn., kazdy spin na wezle z orbitalem ’w gore’ ('w dol’) przesuwa sie w prawo na najblizszy wezel z
orbitalem 'w gore’ ("w dot’), przy czym calkowita ilos¢ orbitali 'w gore’ ("w dot’) jest dobra liczba kwantowa.
7 kolei poduktad orbitali odczuwa te cykliczne prady jako efektywne pole magnetyczne przeptywajace przez
zamkniety laricuch — pier§cienn. Schemat tego specyficznego rozszczepienia spinowo-orbitalnego spowodowa-
nego przez transformacje U pokazany jest na Rys. 6(a), a schematyczny widok stanu podstawowego |¥)
z porzadkiem topologicznym na Rys. 6(b). W stanie tym polozenie poszczegdlnych orbitali 'w gore’ i 'w
dot’ fluktuuje w morzu Fermiego w ten sposob, ze §rednio kazdy orbital 'w gére’ ma za sasiada orbital 'w
dot’. Jednoczesnie w kazdym ze stanow sktadowych tej superpozycji sg prady spinowe o kwazipedzie K1 i Ko
plynace przez poduktady 'w gore’ i 'w dot’. Porzadek spinowy w stanie |¥) jest wiec catkowicie nielokalny i
polega na zamknietej topologii periodycznego tancucha — stad jest to porzadek topologiczny [3].

Minimalna energie stanu podstawowego |¥) otrzymujemy kiedy K = K1 + /K2 = 0, a najnizsze wzbudzenia
dla IC # 0, przy czym energia tych wzbudzen jest kwadratowa w /C a przerwa energetyczng miedzy nimi skaluje
sie jak L~3, gdzie L to wielkoé¢ uktadu. Wzbudzenia takie mozna nazwaé¢ wzbudzeniami topologicznymi, w
odréznieniu od wzbudzeri orbitalnych, ktérych przerwa skaluje sie jak L='. W przypadku otwarcia tancucha
stany rozszczepione przez K zapadaja sie do pojedynczego multipletu o degeneracji 2°. Widaé wiec, ze
w modeluSU(2) ® XY topologia decyduje o degeneracji d stanu podstawowego, ktora dla duzych uktadow
wynosi d ~ 2+ /[ w przypadku zamknietego taicucha i d = 2% dla otwartego. W przypadku izolatoréw
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topologicznych taka zmiana degeneracji wynika z obecnosci stanéw brzegowych o zerowej energii. Model
SU(2) ® XY nie jest jednak modelem swobodnych fermionéw i nie ma stanéw jednoczastkowych, wiec trudno
w jego kontekscie méwi¢ o stanach brzegowych. Niemniej topologicznie chroniona degeneracja i porzadek
nielokalny spinéw sa tu wyznacznikiem porzadku topologicznego.

Model SU(2) @ XY ma do$¢ szczegolna postac, w ktorej nie wystepuja oddzialywania miedzy samymi spi-
nami, a jedynie oddzialywania miedzy para spin-orbital na sasiednich weztach. Naturalnym jest wiec pytanie
co sie stanie, jesli dodamy do niego zaburzenie polegajace na dodatkowych oddzialywaniach Heisenberga
miedzy spinami i jakie to da uporzadkowanie [4]. Kluczowa kwestia jest tu przedstawienie czysto spino-
wego hamiltonianu zaburzenia w bazie zdefiniowanej przez transformacje U, ktéra powoduje rozszczepienie
spinowo-orbitalne jak na Rys. 6(a), oraz wyprowadzenie jego efektywnej postaci poprzez rachunek zaburzen
w podobnym duchu jak w pracach [1-2]. W efekcie tego podejscia otrzymujemy stan podstawowy, w ktorym
wystepuje zdimeryzowany porzadek magnetyczny — korelacje (5’;5’;+1> miedzy sasiednimi spinami alternuja
miedzy wysoka a niska wartoscia. Jest to jeden z zasadniczych wynikow pracy [4], ktory jest nietrywialny,
poniewaz w wyjSciowym hamiltonianie wszystkie wigzania maja taka sama site. Nietypowy porzadek magne-
tyczny wynika tu wprost z fluktuacji orbitalnych, podobnie jak w przypadku modelu Kugela-Khomskii’ego
[1-2]. Fluktuacje te prowadza do efektu znanego w kontekscie oddzialtywania elektron-fonon jako dimeryzacja
Peierlsa [4], tu jednak dzieje sie to w zerowej temperaturze.

Mechanizm dimeryzacji w modelu SU(2) ® XY z wyrazem Heisenberga ma zwigzek ze specyficznym dzia-
taniem transformacji ¢ na spinowe stopnie swobody. Pod jej dzialaniem spiny staja sie niejako przyczepione
do orbitali, wiec delokalizacja orbitali pociaga za soba takze delokalizacje spindéw. Spiny nie sg juz przyna-
lezne do wezléw sieci, ale do polozenia pierwszego, drugiego, trzeciego, itd. orbitalu 'w dét’. W ten sposéb
otrzymujemy efektywny hamiltonian spinowy postaci Heg = Z” Jij§i§j, gdzie na skutek delokalizacji or-
bitali sprzezenia J;; nie dotyczg tylko najblizszych sgsiadéw, lecz sg one rozmyte tak, jak pokazano na Rys.
6(c) i 6(d). Mamy wiec na Rys. 6(c) podukiad spinow {gl,gg, cee §N} przyczepiony do orbitali 'w gore’
(gdzie N = L/2) oraz poduktad spinéw {§N+1,§N+2, A §2N} przyczepiony do orbitali 'w dol’ przedsta-
wione jak dwie nogi drabiny. Dominujace sprzezenia J;; to te na szczeblach drabiny — gdyby stan orbitalny
byt klasycznym stanem Néela, to bylyby to jedyne skonczone J;;. Na skutek fluktuacji orbitali pojawiajg
sie tez sprzezenia dla dalszych sasiadéw na réznych nogach drabiny oraz sprzezenia wzdluz nég dla najbliz-
szych sasiadéw, ktorych nie pokazano na Rys. 6(c) — wszystkich wartosci J;; dla ukladu wielkosci L = 16
przedstawiono na Rys. 6(d) (obecnosé skoriczonych Jq,n wynika tu z periodycznych warunkow brzegowych).
Dominujace sprzezenia sa na antydiagonali macierzy J i dla stanu podstawowego spindéw nieztym przyblize-
niem jest uwzglednienie tylko tych wyrazéw w hamiltonianie efektywnym H.g. Uporzadkowanie spinéw jakie
wtedy dostajemy w bazie fizycznej, po wykonaniu odwrotnej transformacji U, to stan zdimeryzowany, gdzie
na kazdym nieparzystym wigzaniu mamy <§Z§Z+1> < 0, natomiast na wigzaniach parzystych <§Z§l+1) =0.

Rozwazania perturbacyjne maja ograniczone zastosowanie w granicy termodynamicznej L — oo, ponie-
waz przerwa energetyczna w uktadzie (otwartym) zanika jak L~'. Do opisu duzych uktadéw potrzebne wiec
byly obliczenia numeryczne wychodzace poza ograniczenia rachunku zaburzen. Najbardziej odpowiednia
metoda dla uktadow jednowymiarowych jest metoda renormalizacji macierzy gestosci (DMRG) [51], pozwa-
lajaca w tym przypadku na obliczenia dla maksymalnej wielkosci uktadu L = 600. Obliczenia te wykazaly, ze
nieco wbrew intuicji perturbacyjnej istnieje ciggle kwantowe przejscie fazowe miedzy ukladem z zerowym a
dodatnim (antyferromagnetycznym) sprzezeniem Heisenberga miedzy spinami. Co ciekawe, dla zamknietego
tanicucha realizowany jest stan rezonujacy, bedacy superpozycja dwoch ekwiwalentnych stanéw zdimeryzo-
wanych, ktory nie tamie symetrii translacyjnej uktadu i ktéry podlega spontanicznemu tamaniu symetrii
w granicy L — oco. Z kolei efektem perturbacyjnym, lecz wyzszego rzedu niz Heg, jest dimeryzacja stanu
orbitalnego, bedaca konsekwencja dimeryzacji spindéw, obserwowana w obliczeniach DMRG [4]. Wszystkie te
egzotyczne efekty kwantowe obserwuje sie jedynie dla antyferromagnetycznego sprzezenia Heisenberga, pod-
czas gdy dla sprzezenia ferromagnetycznego stan podstawowy spindéw jest trywialny (klasyczny). Dla efektu
dimeryzacji potrzebne wiec jest splatanie spinowych i orbitalnych stopni swobody.
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Niejednorodne modele spinowo-orbitalne; rozrzedzenie orbitalne i ladunkowe

Do tej pory rozwazane modele spinowo-orbitalne dotyczyly uktadéw jednorodnych i bez sprzezenia spin-
orbita. Mimo tej pozornej prostoty udalo sie otrzymaé interesujace uporzadkowania spinowe i orbitalne,
taczenie z porzadkiem topologicznym w jednym wymiarze. Interesujaca perspektywa wydaja sie wiec uktady
hybrydowe, takie jak warstwowe tlenku rutenu 4d* domieszkowane manganem w konfiguracji 3d>. Domiesz-
kowanie takie, jak stwierdzono we wprowadzeniu, stanowi rozrzedzenie orbitalnych stopni swobody, pokazane
na Rys. 3(b) i 7(a).

W granicy silnych korelacji efektywny model spinowo-orbitalny typu (3) dla wigzan taczacych jony d?*, a
wiec hamiltonian matrycy, jest znany. Zawiera on oddzialujace spiny S = 1 i pseudospiny orbitalne T = 1,
opisujace dublon w jednym z trzech orbitali to4, jak na Rys. 3(c). Z kolei dla wigzan hybrydowych, pomie-
dzy jonami matrycy d* a domieszkami d°, hamiltonian nadwymiany opisujacy oddzialywania miedzy para
spin-pseudospin S = T = 1 a pojedynczym spinem S = 3/2 nie byl wczesniej znany. Wyprowadzenie go
jest jednym z gltownych wynikéw pracy [5], ktorej tematem jest zmiana porzadku spinéw i orbitali na skutek
domieszkowania w matrycy o do$¢ typowym porzadku spinowo-orbitalnym znanym jako C-AF, pokazanym
na Rys. 7(a). Rozwazania te dotyczyly zaréwno pojedynczej domieszki jak i skoniczonego domieszkowania z
periodycznym rozmieszczeniem domieszek. Dla przypadkow tych wyznaczono diagramy fazowe zawierajace
rozne uporzadkowanie spinowo-orbitalne wokot domieszek w funkcji parametréw mikroskopowych modelu,
takie jak na Rys. 7(c). Z kolei praca [6] jest rozszerzeniem tych rozwazan na inne konfiguracje i koncentracje
domieszek, ktorych nie uwzgledniono wezesniej. Podsumowujac, prace [5-6] pokazuja jak poprzez czysto ma-
gnetyczna domieszke mozna wpltywaé zaréwno na porzadek magnetyczny jak i orbitalny, co stanowi inspiracje
dla grup doswiadczalnych.

Wiazania hybrydowe wokét domieszek w sposob istotny réznia sie od wigzan w matrycy. W przypadku
wigzai w matrycy procesy wirtualne prowadzace do oddzialywan spinowo-orbitalnych angazuja wzbudzenia
ladunkowe zwiazane z oddzialtywaniem U, tzn. najnizsze stany wzbudzone d> — d° pary jonéw d* — d*
maja przerwe energetyczng rzedu U. W przypadku wigzan hybrydowych par jonéw 3d® — 4d* przerwa do
najblizszych stanéw wzbudzonych nie jest dana przez U, ale przez energie jonizacji I, bedaca gota réznica
energii miedzy poziomami d manganu i rutenu, wynikajaca cho¢by z réznych gtéwnych liczb kwantowych.
Jak pokazano w pracy [5], ta gota réznica energii w stanach wzbudzonych 3d* — 4d® jest dodatkowo ubrana
przez réznice w oddziatywaniu Hubbarda i Hunda pomiedzy jonami 3d® i 4d*. Otrzymujemy wiec skale
energii wzbudzen tadunkowych A = I, + 3(Us — Uz) — 4(J{" — J37), gdzie Uy() 1 J{{5) to oddziatywanie
Hubbarda i Hunda dla jonéw 3d3(4d*). Stala nadwymiany J dla wigzan matrycy jest wiec dana tak jak
zwykle przez Jyost X t}2105t /Us, gdzie thos jest amplitudg przeskoku pomiedzy jonami 4d* (w rzeczywistoci
jest to iloczyn dwoch amplitud przeskoku, z rutenu na tlen i z tlenu na ruten). Z kolei dla wigzan hybrydowych
stata nadwymiany to Jimp o t5,,,/A, gdzie tim, jest amplituda przeskoku pomiedzy jonami 4d* a 3d°. Dla
wigzan matrycy dodatkowym parametrem decydujacym o tendencji do ferro/antyferromagnetyzmu jest, tak
jak w przypadku modelu Kugela-Khomskii’ego dla jonéw d” [1-2], parametr nnos; = J4*/Us. Dla wigzan
hybrydowych analogicznym parametrem jest 7imp = JH/A.

Rysunek 7(c) przedstawia diagram, otrzymany z pominigciem fluktuacji kwantowych, w funkcji Jimp/ Jhost
Oraz Mimp (przy ustalonym 7y.s = 0.1). Pojedyncza domieszka umieszczona na wezle sieci, w ktorym wcze-
$niej byt dublon matrycy w orbitalu ¢, sprzega sie swoim spinem albo ferro albo antyferromagnetycznie do
otaczajacych ja spinéw matrycy (fazy FM lub AF, AF’) i jednoczesnie albo polaryzuje orbitale matrycy ’do
siebie’ (fazy FM i AF), albo jest przez nie ignorowana (faza AF’). Polaryzacja orbitali matrycy mozliwa jest
wtedy, gdy Jimp jest odpowiednio duze w poréwnaniu do Jhost, przy czym zalezy to tez od 7iyp. Wynika to
z tego, ze orbitale matrycy celujace w strone domieszki efektywnie zwiekszaja wymiane kinetyczna miedzy
jonami 4d* a 3d3. W pracy [5] pokazano, ze przypadku skoriczonego domieszkowania generycznie pojawia sie
takze faza posrednia pomiedzy fazami FM i AF, gdzie spin domieszki jest sfrustrowany, tzn. potowa wigzan
hybrydowych jest ferro a polowa antyferromagnetyczna. Faze taka oznaczamy jako FS (frustrated spin).

Innym typem domieszkowania ukltadu 4d* z porzadkiem C-AF jest domieszkowanie jonami 4d?, jak na
Rys. 7(b). W tym przypadku zar6wno matryca jak i domieszka sa opisywane lokalnymi spinami S = 1 i
orbitalnymi pseudospinami 7' = 1, jednak ladunek zwigzany z orbitalnym stopniem swobody jest inny. W
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Rysunek 7: Goérna cze$é rysunku pokazuje domieszkowanie izolatora Motta z jonami metalu przej$ciowego w
konfiguracji 4d* ze spinowo-orbitalnym porzadkiem C-AF z alternujacymi orbitalami a i ¢ (zielone ksztalty).
(a) Rozrzedzenie orbitalne poprzez domieszke d® (tylko spin S = 3/2, duza strzatka) i (b) rozrzedzenie
tadunkowe poprzez domieszke d? (taki sam spin S = 1 jak matryca i moment orbitalny L = 1 realizowany
przez holon w orbitalu zaznaczonym na szaro). Wigzania Jinp, domieszki z matryca (wigzania hybrydowe)
7AZNaczone na Czerwono a wiagzania Jyos; wewnatrz matrycy na czarno. W czesci dolnej po lewej, (c) klasyczny
diagram fazowy dla pojedynczej domieszki d® na wezle matrycy gdzie dublon byt w orbitalu c¢; ramka oznacza
zmiane stanu orbitalnego lub spinowego wokdt domieszki. W czesci dolnej po prawej pokazano fluktuacje
orbitalne na wigzaniu hybrydowym d? — d* z korelacjami spinowymi; (d) antyferromagnetycznymi i (e)
ferromagnetycznymi. Elipsa w stanie posrednim oznacza delokalizacje dublonu na skutek oddzialywania
Hunda.

przypadku jonéw matrycy mamy dublony, czyli podwéjne obsadzenia, w orbitalach a, b lub ¢, a w przy-
padku domieszki sa to holony, czyli brak elektronu. Moéwimy wiec w tym przypadku nie o rozrzedzeniu
orbitalnym ale tadunkowym. Wiazania hybrydowe miedzy jonami matrycy a domieszki w granicy nadwy-
miany wymagaja wyprowadzenia, podobnie jak w przypadku domieszkowania 3d?, co jest jednym z wynikéw
pracy [7]. Najbardziej interesujacym efektem rozrzedzenie tadunkowego jest pojawienie sie w hamiltonianie

spinowo-orbitalnym wokét domieszki wyrazéw typu parowania orbitalnego 7;F 7" | ktore sa nieobecne w ukta-

iy 'y

dzie niedomieszkowanym oraz ktore nie pojawiaja sie w przypadku domieszkowania 3d®. Przez operatory
T; nalezy rozumie¢ trzy macierze Pauliego na wezle 4, ktore dla wigzania w kierunku v = a dziataja w
przestrzeni stanéw orbitalnych |b) i |c), tak jakby to byly stany spinu S = 1/2, i analogicznie dla innych
kierunkéw . Konsekwencja obecnosci wyrazéw parowania jest to, ze ‘'magnetyzacja orbitalna’, czyli catko-
wita ilo§¢ dublonéw /holonéw w orbitalach a, b i ¢ w ukladzie nie jest dobra liczba kwantowa, podobnie jak
w hamiltonianie nadprzewodnika catkowita liczba elektronéw nie jest dobra liczba kwantowa. Fluktuacje
kwantowe w sektorze orbitalnym sa wiec lokalnie zwiekszone na skutek domieszkowania, co w zaleznosci od
wyjSciowego uporzadkowania matrycy moze mie¢ lub nie mie¢ wplywu na globalny porzadek orbitalny, jak
pokazano w pracy [7]. Innym skutkiem parowania orbitalnego T;;T;:Y jest to, ze przypadku jednowymiaro-
wym dla sektora orbitalnego otrzymujemy model tozsamy z nadprzewodnikiem typu p lub modelem Kitaeva
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Rysunek 8: Rozrzedzenie orbitalne w granicy kwantowej. (a) Diagram fazowy w funkcji Jimp/Jhost 1 Mimp
otrzymany dla klastra 8 weztéw (b) z periodycznymi warunkami brzegowymi, bez sprzezenia spin-orbita.
Strzatki symbolizuja warto$é¢ lokalnej magnetyzacji (S7?), elipsoidy warto$é lokalnej polaryzacji orbitalnej —
plaski dysk lezacy w plaszczyznie oznacza dublon w orbitalu ¢, dysk o osi obrotu w kierunkach a, b oznacza
dublon w orbitalach a, b, z kolei elipsoid sferyczny oznacza, ze wszystkie trzy orbitale sa jednakowo zajete,
czyli brak polaryzacji. Po prawej (c)-(d) ewolucja stanow QFSal i QFSa2 w funkcji rosnacego sprzezenia spin-
orbita A, na atomach matrycy. Strzalki pionowe to (S7), strzatki w plaszczyznie symbolizujg znak korelacji
spinowych (S S¥) (strzalki w kierunku a) i (S7SY) (strzatki w kierunku b), kolor elipsoidow oznacza wartos¢

lokalnego sprzezenia spin-orbita (L;S;).

[52]. Taki model znany jest ze swojego topologicznie nietrywialnego stanu podstawowego, co sugeruje, ze
stan orbitalny w jednowymiarowym modelu d* — d? tez moze by¢ topologiczny — mozliwosé ta jest tematem
pracy [11], ktora bedzie omawiana p6zZniej. Jest to dos¢ nieoczekiwany i interesujacy aspekt rozrzedzenia
tadunkowego.

Przykladowy wirtualne proces prowadzacy do wyrazoéw parowania pokazany jest na Rys. 7(d); zakladamy
wigzanie w kierunku a, wiec dozwolone sa tylko przeskoki z orbitali b na b i z ¢ na ¢. W konfiguracji
poczatkowej calkowite spiny na jonach d? i d* sa zwrécone do siebie przeciwnie a dublon i holon sa w
orbitalach c. Jest to wiec konfiguracja wigzania antyferromagnetyczna i ferro-orbitalna. W wirtualnym stanie
wzbudzonym jeden z elektronéw tworzacych dublon rekombinuje z holonem i w efekcie nie ma ani dublonu ani
holonu. Wracajac do stanu podstawowego mozna albo odwrécié poprzedni proces albo przesunaé elektron
z orbitalu b domieszki z powrotem na orbital b matrycy. W tym drugim przypadku wracamy do stany
podstawowego w ktorym holon i dublon zostaly jednoczesnie przesuniete z orbitali ¢ na orbitale a. W jezyku
pseudospinéw orbitalnych 7j, oznacza to, ze na poczatkowy stan podstawowy zadzialal operator parowania
orbitalnego T;T;(;. Oczywiscie, w przypadku wigzania hybrydowego mozliwe sg tez inne procesy wirtualne,
pokazane na Rys. 7(e), w wyniku ktérych otrzymujemy wyrazy przeskoku orbitalnego 7';;7']71 oraz wyrazy
diagonalne 77,77, , oba obecne takze na wigzaniach matrycy.

ia'jar

Rozrzedzenie orbitalne w granicy kwantowej

Rozrzedzenie orbitalne ma jeszcze ciekawszy charakter kiedy rozwazamy je w obecnosci fluktuacji kwanto-
wych. Najbardziej zaawansowanym wynikiem pracy [5] jest zatem pelny, kwantowy diagram fazowy dla
domieszkowania © = 1/8 otrzymany poprzez diagonalizacje klastra o 8 wezlach z jedna domieszka i pe-
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riodycznymi warunkami brzegowymi, Rys. 8(a-b) oraz ewolucja poszczegdlnych faz w obecnosci sprzezenia
spin-orbita na atomach 4d* matrycy, Rys. 8(c). W przypadku diagramu 8(a) sprzezenie to jest nieobecne,
wiec catkowita magnetyzacja M =Y ,(S7) jest dobra liczba kwantowa. Inng dobra liczba kwantowa jest cal-
kowita liczba dublonéw N, ;. w orbitalach a, b i ¢ matrycy. Poszczegdlne fazy na diagramie 8(a) maja wiec
dobrze okreslone M oraz {N,, Ny, N.}, a granice faz sa wyznaczone przez przeciecia najnizszych poziomow
energetycznych. Na Rys. 8(a) zaznaczone reprezentatywne dla danej fazy konfiguracje spinowo-orbitalne;
strzatki symbolizuja lokalng magnetyzacje (S7), a elipsoidy $rednia lokalna gestosé dublonéw w orbitalach
a, bic, wiec strzatka bez elipsoidu oznacza domieszke. Dlugosciom poétosi elipsoidéow w kierunkach a, b1i ¢
odpowiada obsadzenie orbitali a, b i ¢ w taki sposéb, ze jesli péto§ w danym kierunku « ma zerowa dtugosé, to
znaczy, ze zajety jest orbital v. Na przyktad, jesli elipsoida wyglada jak pltaski dysk w ptaszczyznie klastra,
to oznacza to dublon niemal wylacznie w orbitalu ¢, natomiast elipsoida niemal sferyczna oznacza, ze dublon
nie preferuje zadnego orbitalu. Istnieje pewne podobieristwo otrzymanych konfiguracji do faz z diagramu kla-
sycznego 7(c), np. ulozenie orbitali wok6t domieszki w fazach QAFcl i QAFc2 przypomina to, ktére bylo w
fazie AF’. Ogolnym wnioskiem, jaki mozemy wysnué z diagramu 8(a) jest to, ze jest on jako$ciowo podobny
do diagramoéw otrzymanych w granicy klasycznych dla niewielkiej koncentracji domieszek [5], a fluktuacje
kwantowe sa najistotniejsze w fazach FS, gdzie usuwaja frustracje i sa odpowiedzialne za polaryzacje spinu
domieszki.

W pracy [5] zaprezentowano takze ewolucje reprezentatywnych konfiguracji z diagramu 8(a) dla rosnacych
wartosci sprzezenia spin-orbita A na atomach matrycy. Ewolucje taka dla dwoch faz FS pokazano na Rys.
8(c-d). Kolor elipsoidow oznacza lokalng warto§¢ wyrazow spin-orbita (Eigi), przy czym przesuniecie od
czerwieni do fioletu oznacza wzrost tej wielkodci. Dla obu faz wybrano takie wartosci A = A, rosngce wraz
z p, przy ktorych nastepuje istotna zmiana konfiguracji spinowej lub orbitalnej. Ze wzgledu na sprzezenie
spin-orbita liczby kwantowe M i N, . nie sa zachowane wiec rozréznienie faz z diagramu 8(a) staje sie
umowne. Uniwersalng granica duzego A sa singlety spinowo-orbitalne na kazdym atomie matrycy i resztkowy
moment magnetyczny domieszki. Interesujacym faktem jest to, ze lokalne (L;S;) dla umiarkowanego A ma
nietrywialng zalezno$¢ przestrzenna, np. w fazie QFSa2 wezly 4 i 6 maja wyraznie nizsze wartosci <Ez§Z>
niz pozostate wezlty. Innym ciekawym efektem, ktory wida¢ np. dla fazy QFSa2 przy A = Ao, jest to, ze dla
niektorych wigzan korelacje spinowe w osi z (pionowe strzaltki) maja inny znak niz w osiach x i y (strzatki w
plaszczyznie klastra). Oznacza to, ze w analogicznym ukladzie ale ze przy spontanicznie zlamanej symetrii
porzadek spinowy bedzie niekolinearny, podobnie jak to mialo miejsce w modelu Kugela-Khomskii’ego dla
metali d° [1-2]. Tutaj jednak mechanizm jest bardziej konwencjonalny — symetria SU(2) spinéw jest zlamana
explicite przez wyrazy sprzezenia spin-orbita w hamiltonianie.

Magnetyczne fazy zygzakowe w modelu podwdjnej wymiany

Problem mozliwych uporzadkowan spinowo-orbitalnych w hybrydowych tlenkach metali przejSciowych jest
nietrywialny nie tylko w granicy izolatora skorelowanego, gdzie efektywnie nie ma juz tadunkowych stopni
swobody, ale tez w kontekscie tzw. mechanizmu podwojnej wymiany [53-54]. Hamiltonian podwdjnej wy-
miany otrzymujemy zaktadajac, ze cze$¢ tadunkoéw ulega lokalizacji dajac porzadek magnetyczny i poprzez
oddzialywanie Hunda wplywa na energie elektronéw niezlokalizowanych, opisywanych przez hamiltonian ki-
netyczny H; (2). Model tego typu badano w publikacji [8] w kontekscie dwuwarstwowych tlenkéw rutenu
4d* domieszkowanych manganem 3d°. Jest to wiec przypadek, ktéry w granicy izolatora nazywali$my rozrze-
dzeniem orbitalnym. Celem pracy [8] jest, miedzy innymi, wyjasnienie obserwowanej eksperymentalnie fazy
magnetycznej z porzadkiem zygzakowym [39], gdzie na plaszczyZnie spiny porzadkuja sie rownolegle wzdluz
zygzakow 1 wzor ten powtarza sie tez w plaszczyznie ponizej, jak pokazano na Rys. 9(a). Gléwnym wynikiem
pracy [8] jest wykazanie stabilnosci réznych faz zygzakowych w obszarze parametrow w ktérym konkuruja ze
soba korelacje ferro i antyferromagnetyczne. Co wiecej, fazy zygzakowe pozostaja stabilne takze w obecnosci
dystorsji oktaedrycznych oraz oddzialywania kulombowskiego miedzyorbitalnego U’. Bardzo ciekawa cechy
tych faz jest to, ze mechanizm ich powstawania jest czysto kinetyczny i wynika z kierunkowosci orbitali ¢,
— dzieki powstawaniu zygzakowych zgie¢ elektrony moga zamknaé¢ sie w ’orbitalnych molekutach’ i w ten
spos6b obnizy¢ swoja energie kinetyczng w stosunku do propagacji po liniach prostych.
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|(d)

22

Rysunek 9: (a-c) Schematyczny widok faz magnetycznych dla dwuplaszczyznowego uktadu d* z domieszko-
waniem d3, otrzymane w ramach mechanizmu podwéjnej wymiany; (a) zygzak 22, (b) faza paskowa st i (c)
faza szachownica ¢2. Podwojna linia zaznaczono wiagzania na ktérych mozliwe sg przeskoki w ramach jednej
domeny magnetycznej po zaznaczonych orbitalach. (d) Jednowymiarowe domeny magnetyczne w fazach za-
gzakowych zn i w fazie paskowej st odwzorowane na uklady o geometrii drabiny; nogi drabiny odpowiadaja
stanom orbitalnym a i b, na czarno zaznaczono wezly sieci po ktérych mozliwe sa przeskoki z amplituda —t
(tuki), na czerwono wezlty na ktore przeskok w plaszczyznie jest niemozliwy. Linig falista zaznaczono oddzia-
tywanie kulombowskie miedzyorbitalne U’. (e) Diagram fazowy dla faz zn i st w funkcji domieszkowania x
i amplitudy przeskoku miedzy ptaszczyznami t; qq = tzp (W stosunku do amplitudy w plaszczyznach t) w
przypadku Jg — oo, czyli kiedy nie ma przeskoku miedzy przeciwnymi domenami magnetycznymi.

Model podwéjnej wymiany rozwazany w pracy [8] zawiera trzy orbitale to, na kazdym wezle sieci, przy
czym atomy matrycy maja po cztery elektrony, a domieszek trzy, tak jak na Rys. 3(c). Zaktadamy, ze orbitale
xy (czyli ¢) sa zawsze pojedynczo obsadzone i elektrony, ktore je zajmuja, ulegaja lokalizacji i uporzadkowaniu
magnetycznemu, natomiast elektrony na pozostaly orbitalach yz i zz (czyli bi a) moga poruszaé sie swobodnie
zgodnie z hamiltonianem H; (2). O uporzadkowaniu zlokalizowanych spinow S’;—, gdzie ¢ numeruje wezly sieci,
zakltadamy, ze jest kolinearne i czysto klasyczne tak, ze oddzialywanie Hunda miedzy spinami S; a elektronami
wedrownymi posta¢; JgS7s?, przy czym §; to operator spinu tych elektronéw. Wybor osi kwantyzacji spinu
jako z oczywiScie nie zmniejsza ogolnosci modelu jesli porzadek spinéw {51} jest kolinearny i spiny te nie
doswiadczaja fluktuacji kwantowych, co jest przyjetym tu zalozeniem. Oddzialywanie pomiedzy spinami 5_';
jest w takim przypadku zredukowane do JarS; S5, gdzie {i, j} to sasiednie wezly sieci (i Jar jest dodatnie).
T

Operator s7 jest forma dwuliniowa operatoréw kreacji d;, 1 anihilacji d;y, dla elektronéw wedrownych na

orbitalach v = a,b o spinie ¢ =1, ]. Ma on posta¢ s; = % Zy:a,b(dl‘hwdi'ﬁ — dIA,J,diW)- Dla elektronow d;rw
otrzymujemy wiec hamiltonian kwadratowy parametryzowany przez klasyczne zmienne S7 = i% zdefiniowane
dla kazdego wezla sieci. Naszym zadaniem jest znalezé takie uporzadkowanie spinéw S7, ktory dla zadanej
wartosci domieszkowania x (czyli ilosci elektronow djw) i wartosci sprzezenia Jar spinow S? daje minimalna
energie.

Podobny problem optymalizacji zostat rozwiazany przez Dagotto i wspétautoréw dla tlenkéw manganu
w pracy [54]. Najogoélniejsza metoda rozwiazania go jest klasyczna symulacja Monte-Carlo w zmiennych
S7. Niemniej jednak, ze wzgledu na silng tendencje ukladu do separacji faz w pracy [8] wykorzystano
metode wariacyjnych funkcji falowych, tzn. badano okreslone, zadane z géry, uporzadkowania spinéw S7 i
sprawdzano, ktéra ma najnizsza energie dla zadanej wartoéci z i Jap. Uporzadkowania te to proste fazy
FM i AF oraz fazy posrednie majace postaé¢ albo antyferromagnetycznych zygzakow o diugosci segmentu
n, oznaczone jako zn, albo prostych paséw st, albo faz typu szachownica cn, z kwadratowymi domenami
magnetycznymi wielkosci n X n. Fazy 22, st i ¢2 pokazane sa na Rys. 9(a-c). Nie jest trudno przewidzie¢,
ze faza FM bedzie stabilna w granicy J4p — 0, kiedy dominuje energia kinetyczna elektronéw, natomiast
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Rysunek 10: Diagramy fazowe modelu podwojnej wymiany w funkcji domieszkowania x oraz wymiany ma-
gnetycznej Jar dla skoriczonej wartosci Jy = 100t. (a) Diagramy dla t; 44y = 0.8t dla uktadu bez dystorsji
(gora i skala Jar/t po lewej) oraz z dystorsja przechylenia oktaedrow (pokazane we wstawce) o niewielki kat
6 = 10° (dot i skala Jar/t po prawej). (b) Diagram fazowy bez dystorsji dla pojedynczej plaszczyzny, czyli
te = 0 oraz (c) — analogiczny diagram z oddzialywaniem kulombowskim miedzyorbitalnym U’ = 10t. Fazy
bez opisu to zygzaki zn lub szachownice cn o wysokich wartosciach n.

faza AF dla Jagp — oo, gdy wazniejsza jest wymiana magnetyczna zlokalizowanych spinéw. Nietrywialnym
pytaniem jest jaka faza realizuje sie pomiedzy tymi dwoma skrajnymi przypadkami.

Istotnym czynnikiem wplywajacym na stabilno$¢ faz o charakterze jednowymiarowych jest kierunkowosé
orbitali; przeskok elektronu w kierunku &(5) mozliwy jest tylko po orbitalach b(a). Dla duzej wartosci Jy
wzgledem ¢ (a taka sytuacja nas interesuje) elektrony o zadanym spinie s? znajduja sie prawie wylacznie w
domenach o tym samy spinie S7 poniewaz przeskok do przeciwnej domeny kosztuje energie Jy. W granicy
Jyg — oo mozemy wiec fazy typu zygzak traktowaé jako zbiér niezaleznych poduktadéw $Scisle jednowymia-
rowych i pojedynczy zygzak lub pasek odwzorowaé na drabine, jak na Rys. 9(d). Nogi drabiny odpowiadaja
orbitalom a i b w ten sposob, ze kazdy szczebel to pojedynczy wezet sieci dwuwymiarowej. Dla fazy st z
pasami w kierunku b przeskoki na drabinie mozliwe sg tylko wzdluz nogi a. Zginajac pasy w zygzaki zmie-
niamy orbitale po ktérych mozna przeskakiwag, tak jak pokazano na Rys. 9(d). W przypadku najkrotszego
zygraka 22, dla kazdej domeny magnetycznej otrzymujemy efektywnie zbiér niezaleznych molekul dwuato-
mowych, utworzonych na sasiednich weztach sieci z dobrze okreslong polaryzacja orbitalng — jest wiec to faza
z porzadkiem orbitalnym. Praca [8] zawiera diagram fazowy dla takich faz jednowymiarowych, w ktorym
parametrami jest domieszkowanie = i warto§¢ amplitudy przeskoku ¢; miedzy dwiema plaszczyznami uktadu
—Rys. 9(e). Diagram ten pokazuje, ze faza 22 jest stabilna w do§¢ szerokim przedziale domieszkowania wokot
x = 0.5 w przypadku gdy amplituda ¢; jest réwna amplitudzie przeskoku w plaszczyznach ¢. Przedziat ten
przesuwa sie w kierunku x = 0, jesli zmniejszamy wartosé ¢; i dla ¢tz = 0, czyli niezaleznych plaszczyzn, faza
z2 zaczyna sie od zerowego domieszkowania, czyli wysokiej gestosci elektronowej. Ma to zwiazek z konkuren-
cja miedzy molekutami orbitalnych tworzacymi sie w plaszczyznie, a w kierunku ¢. Konsekwencja istnienia
drugiej plaszczyzny jest tez obecnos$é faz z porzadkiem antyferromagnetycznych w kierunku ¢é, takich jak np.
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st-AFc, ktore jednak wystepuja w waskich przedziatach domieszkowania.

Powyzsze rozwazania dotycza tylko faz jednowymiarowych, czyli zygzakow i pasow. Generyczny przy-
padek dwuwymiarowy jest jednak bogatszy, poniewaz zawiera przeskoki miedzy domenami magnetycznymi,
zawsze obecne dla skoniczonego Jg, oraz fazy o charakterze dwuwymiarowym, czyli AF, FM i cn. Dodat-
kowo, mozliwy jest opisu uktadu z dystorsjami oktaedrycznymi, ktére umozliwiaja hybrydyzacje orbitali na
wigzaniach sieci. W pracy [8] rozwazano kooperatywny obrot oktaedrow tlenowych w plaszezyznie lub prze-
chylenie oktaedréw wzgledem osi prostopadtej do plaszczyzny, przy czym ten pierwszy przypadek okazuje sie
by¢ trywialny — uklad z dystorsja rotacyjna jest w tym przypadku tozsamy z ukladem bez zadnej dystorsji.
Dystorsja przechylenia jest z kolei nietrywialna i ma wpyw na diagramy fazowe uktadu, co obrazuje Rys.
10(a), gdzie pokazano diagramy dla kata przechylenia 6 = 0 oraz 6 = 10° otrzymane dla t; 446y = 0.8 i
wzglednie duzego Jy = 100¢. Na diagramach widzimy okno pomiedzy fazami FM i AF w ktorym realizuja
sie fazy zygzakowe zn i faza pasowa st. Fazy te musza jednak konkurowaé z fazami typu szachownica cn,
ktore narastaja od dotu jako przedtuzenie fazy FM. Ze wzgledu na podobne struktury pasmowe szczegdlnie
silna jest konkurencja (praktycznie degeneracja) miedzy fazami 22 i ¢2 w obszarze domieszkowania x = 0.5 z
tym, ze dzieje sie tak jedynie dla 8 = 0, a efekt znika w obecno$ci dystors;ji.

W przypadku ukladu pojedynczej plaszczyzny, czyli ¢z qqp) = 0, diagram bez dystorsji pokazano na Rys.
10(b). Zgodnie z zachowaniem zaobserwowanym na diagramie jednowymiarowym 9(e), faza 22 przesuwa sie
w kierunku zerowego domieszkowania, ale podobnie jak wczesniej nadal silnie konkuruje z fazg szachownicy
c2. W tym przypadku jednak udalo sie znalez¢ inny mechanizm zwiekszajacy stabilno$é¢ fazy zygzakowej z2
— oddziatywanie miedzyorbitalne U’ (zgodnie z oglnym hamiltonianem (1), U’ = U — 5 Jp), takie jak sche-
matycznie przedstawiono na Rys. 9(d). Diagram dla pojedynczej plaszczyzny z oddzialywaniami U’ = 10t
pokazano na Rys. 10(c). W obecnosci oddzialywani miedzy elektronami di,w model staje sie problemem
wielu cial, a wiec jest nierozwiazywalny, wyniki otrzymano zatem poprzez Scista diagonalizacje skoniczonych
uktadow i przy zalozeniu Jy — oo, oznaczajacym, ze elektrony nie opuszczaja swoich domen magnetycznych.
Przy takim zalozeniu poprawne jest uwzglednienie wyltacznie oddzialywan miedzyorbitalnych, ze wzgledu na
nieobecnos$¢ elektronéw z przeciwnym spinem. Jak widaé, fazy typu szachownica na diagramie 10(c) prak-
tycznie nie wystepuja, a kolejnosé faz zygzakowych w oknie pomiedzy obszarami FM i AF jest podobna jak
w omoéwionym wczesniej przypadku bez oddzialywari. Pewna ciekawostka jest to, ze poza dosé oczywistymi
porzadkami magnetycznymi i orbitalnymi realizowanymi przez te konfiguracje zygzakowe, w fazie 23 zaob-
serwowano takze porzadek ladunkowy, tzn. optymalne wypelnienie zygzaka jest alternujace, 2 elektrony w
kazdym parzystym segmencie i 1 w kazdym nieparzystym. Oznacza to mozliwo$¢ pojawienia sie w fazie
23 nieznikajacej polaryzacji elektrycznej, czyli porzadku ferroelektrycznego. Innym efektem, wspolnym dla
wszystkich diagramow 10(a-c) jest egzotyczne przejscie metal-izolator pomiedzy faza st, ktora jest metaliczna,
a faza 22 w ktorej elektrony sg catkowicie zlokalizowane. Obywa sie ono poprzez kaskade faz zygzakowych
ktorych dlugo$é segmentu rozbiega sie gdy zblizamy sie do fazy st. Jest to dosé nietypowe przejscie, od
izolatora molekularnego do jednomiarowego metalu, poprzez rozrost molekul, czyli segmentéw zygzaka.

Podsumowujac, praca [8] pokazuje w jak interesujacy sposob moze sie zmienié porzadek spinowo-orbitalno-
ladunkowy matrycy d* w obecnosci domieszek d® w granicy cze$ciowo zlokalizowanych elektronéw, tzn. zloka-
lizowanych ale tylko dla jednego sektora orbitalnego. Jest ona wazna takze pod tym wzgledem, ze otworzyta
droge do nietypowych faz topologicznego potmetalu w obecnosci uporzadkowania magnetycznego zygzako-
wego, czyli swoistego polaczenia magnetyzmu z materia topologiczna w pracy [9].

Topologiczne fazy pélmetalu w ukladach z zygzakowym porzadkiem magnetycznym

Publikacja [9] jest obszernym studium mozliwych stanéw topologicznych w uktadach z porzadkiem zygzako-
wym 22 i 23, ktorych stabilno$é w domieszkowanych tlenkach d* udowodniono wczesniej [8]. W pracy [9]
pokazano, ze konfiguracje te w funkcji oddzialtywania Hunda i sprzezenia spin-orbita moga mieé¢ fazy topolo-
gicznie chronionego pétmetalu z punktami Diraca. W przypadku zygzaka z2 punkty te maja wspoélistniejace
tadunki topologiczne réznego typu przy czym wynika to z jednoczesnej obecnosci wielu symetrii w uktadzie,
w tym symetrii niesymorficznej — w tym przypadku odbicia lustrzanego z przesunieciem o potowe wektora
sieci. W przypadku zygzaka z3 symetria ta, przy udziale dodatkowego mechanizmu opisanego w pracy [§],
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Rysunek 11: Elektroniczne diagramy fazowe dla uktadéw z zygzakowymi uporzadkowaniami magnetycznymi
iich schematyczny widok. (a) i (b) Diagramy dla uktadéw 22 z wypelnieniem 3/4 i 23 z wypelnieniem 1/2, na
zielono fazy topologicznego poétmetalu z punktami Diraca. (c) i (d) Widok uporzadkowania magnetycznego
22 1 23, kolorowe obszary to domeny magnetyczne z spinami do gory (pomararniczowy) lub w dét (niebieski),
male kwadraty symbolizuja wezly sieci. Przerywane linie to linie odbicia lustrzanego m i ms, czarne kropki
to centra inwersji, a wektor ¢ to przesuniecie tworzace razem z odbiciem mgy symetrie niesymorficzng —
odbicie z przesunieciem. Dzialanie tej symetrii obrazuja czerwone kropki. Komoérki elementarne zaznaczono
jasnoniebieska ramka.

prowadzi do podwdjnych punktéw Diraca, czyli liniowego zetkniecia pasm z degeneracja d = 4. Jest to lokalna
dyspersja odpowiadajaca dyspersji relatywistycznej czastki o spinie S = 3/2. Za kazdym razem obecno$¢ ta-
dunkoéw topologicznych manifestuje sie przez obecnosé topologicznie chronionych stanéw brzegowych. Wyniki
te sa wazne z punktu widzenia fundamentalnego jak i praktycznego, poniewaz w czasie powstania pracy [9]
nie opisano w literaturze zbyt wielu realistycznych ukladéw w ktorych wspoélistnieja porzadek magnetyczny,
topologicznie chronione fazy pétmetalu i symetrie niesymorficzne.

Zasadnicze wyniki publikacji [9] to rozstrzygniecie, po pierwsze, czy punkty Diraca sa chronione topolo-
gicznie i po drugie, jakie symetrie s3 zaangazowane w te ochrone i co sie dzieje, jesli je ztamiemy. Mechanizm
ochrony topologicznej przy udziale symetrii odbicia lustrzanego jest znany (wystepuje np. w grafenie) i
istniejg tabele z klasyfikacjami niezmiennikéw topologicznych, jakie mozna otrzymaé¢ w zaleznosci od klasy
Altlanda-Zirnbauera hamiltonianu, wymiaru przestrzennego i relacji komutacji miedzy operatorem odbicia a
symetriami odwrécenia czasu i czastka-dziura [56]. Na etapie powstawania pracy [9] nie byly natomiast znane
klasyfikacje stanéw topologicznych chronionych przez symetrie niesymorficzne. Nawet dzi$ takie klasyfikacje
istnieja tylko dla uktadéw z przerwa energetyczna [57], podczas gdy prace dotyczace konkretnych uktadow
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Rysunek 12: Pasma energetyczne w fazach péimetalu topologicznego. (a) Uklad 22 z punktami Diraca w
linii odbicia z przesunieciem k1 = 7 dla wypelnienia pasm 3/4 (pokazano pasma o dodatniej energii, pasma
s symetryczne wzgledem energii zerowej). (b) Uklad 23 z podwojnym punktem Diraca, takze w linii odbicia
z przesunieciem, k1 = 0. Punkt ten ewoluuje w okrag (c) dla skonczonego d, dodatkowego wyrazu przeskoku
w hamiltonianie, ktéry zachowuje wszystkie symetrie uktadu.

bez przerwy istnieja [58], ale brak jest na razie kompletnej klasyfikacji. Aspekt niesymorficzny jest wiec tu
szczegblng wartoscig dodana.

W rozwazanym w pracy [9] modelu zygzakowym zaklada sie, ze elektrony w ukladzie dwuwymiarowym
przeskakuja poprzez orbitale zz i yz odczuwajac oddzialywanie Hunda JgS7s; ze spinami S7 elektronéw
zlokalizowanych na orbitalach zy. Dodatkowo, podlegaja one takze oddzialtywaniu spin-orbita w postaci
anizotropowej AS?17, gdzie [7 = i(d;‘r’a7gdi,b,a — d;bvadm’g), bedacego projekcja pelnego oddzialywania spin-
orbita na podprzestrzen orbitali zz(a) i yz(b). Oba te oddzialywania zachowuja spin o elektronéw wedrow-
nych djma, ktory jest zatem dobra liczba kwantowa. Efektywnie wiec problem sprowadza si¢ do hamiltonianu
swobodnych i bezspinowych fermionéw w ktérym oddzialywanie Hunda Jy wchodzi jako potencjal chemiczny
modulowany przestrzennie przez S7, natomiast sprzezenie spin-orbita A to przeskok miedzy orbitalami a i b
na tym samym wezle sieci z amplitudg modulowang przez S7.

Dla uktadéw zygzakowych 22 i 23 wyznaczono elektroniczne diagramy fazowe w funkcji Jy i A, pokazane na
Rys. 11(a) i 11(b). Okazalo sie, ze stany topologiczne (zielone obszary na diagramach) mozna zaobserwowaé
dla uktadu 22 przy wypelnieniu 3/4 oraz ukladu 23 wypelnionego w polowie i pojawiaja sie one w fazie
polmetalu, czyli takiej w ktérej przerwa energetyczna zamyka sie w izolowanych punktach w przestrzeni pedu
— punktach Diraca. Punkty te polozone sa w liniach wysokiej symetrii w przestrzeni odwrotnej; ich potozenia
zaznaczono diagramach jako k= (k1, ko). W przypadku zygzaka 22 jest to albo linia ky = 7 (gléwna czesé
fazy topologicznej dla Jy < t) albo linia ks = 0 (mniejsze czesci przylegajace do fazy izolatora). Z kolei dla
zygzaka z3 punkty Diraca sg zawsze w linii k&1 = 0. Wartosci pozostalych sktadowych k sg funkcja parametréow
Ju i A. Na przyklad, w ukladzie 22, bedac w gtownej fazie potmetalu i zwigkszajac A, przesuwamy punkty
Diraca po linii k1 = 7 az zleja sie w punkcie o wysokiej symetrii k = (7,0) dla A = ¢ i, dalej zwiekszajac A,
ponownie sie rozdzielg ale juz w linii k; = 0. Dalsze zwiekszanie A powoduje, ze punkty te znéw zlewaja sie
ze soba w innym punkcie wysokiej symetrii, k= (0,0), po czym pojawia sie przerwa energetyczna i przejscie
do izolatora. Podobnie w ukladzie z3, bedac na przekatnej diagramu fazowego (Jy = A) i idac prostopadle
do niej przez faze pétmetalu, zmieniamy warto$¢ ko od 0 do m przy stalej wartosci k&1 = 0. Oznacza to, ze
punkty Diraca przemieszczaja sie od punktu o wysokiej symetrii k& = (0,0) do k = (0,7) po linii k; = 0.

Schematyczny widok ukladéw 22 i 23 pokazano na Rys. 11(c) i 11(d), gdzie zaznaczono takze komorki
elementarne, zwiazane z nimi kierunki na sieci d; i a» (odpowiadaja kwazipedom k; i kg) oraz symetrie
przestrzenne. Symetriami tymi sa; odbicie lustrzane wzgledem linii m;, odbicie lustrzane z przesunieciem t
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Rysunek 13: Pasma energetyczne i stany brzegowe dla ukladu 22. (a) Pasma dla k3 = 7 o ustalonych
wartoéciach wlasnych operatora odbicia z przesunieciem; R! = +1 dla czerwonych linii i R! = —1 dla
czarnych, ks = kg oznacza polozenie punktu Diraca. (b) Pasma energetyczne dla R! = +1 dla dwoch
plaszczyzn odbicia z przesunieciem; k; = 0 dla czerwonych linii i k&; = 7 dla czarnych. Linia przerywana
na wykresach (a-b) to energia Fermiego dla punktéw Diraca. (c) i (d) Spektra energetyczne dla ukladow
polotwartych w kierunku odpowiednio as i a1, gdzie kazda kropka to stan o danej energii i kwazipedzie
w kierunku réownolegtym do brzegu ukladu. (e) i (f) Spektra dla uktadow pototwartych w kierunku as ze
ztamang symetria; (e) odbicia z przesunieciem ale zachowang inwersja i (f) odwrdcenia czasu. Intensywnosé
koloru czerwonego/zielonego kropki oznacza lokalizacje stanu na lewym /prawym brzegu ukladu.

oraz symetria odbicia wzgledem punktu, czyli inwersja. Odbicie z przesunieciem jest tzw. symetrig niesy-
morficzna, czyli taka, ktora sktada sie z operacji grupy punktowej oraz przesuniecia o wektor, ktory nie jest
wielokrotnodcia zadnego z wektoréw sieciowych a; 2. W naszym przypadku dla obu uktadéw t=as /21 jest
to kierunek rownolegly do linii odbicia msy. Schemat dzialania tej operacji przedstawiono na Rys. 11(c) i
11(d) na przykladzie ewolucji jednego wezla sieci. Rysunki te nie przedstawiaja orbitalnych stopni swobody —
poniewaz przeskoki w kierunku &(5) mozliwe sa tylko po orbitalach b(a), a odbicia lustrzane m; o zamieniaja
amna b i vice versa, konieczne jest zamienienie ze soba orbitali a i b w operacji odbicia. Innym typem symetrii
jest symetria podsieci lub chiralno§¢ S polegajaca na zamiane domen magnetycznych w komoérce elemen-
tarnej. Mozna to osiagnaé poprzez przesuniecie o wektor § = a1/2, poniewaz jest o utamek przesuniecia
sieciowego, chiralno$¢ S takze jest symetrig niesymorficzna.

W przestrzeni pedu hamiltoniany H; dla uktadéw 22 i 23 sa reprezentowane przez macierze o wymiarach
odpowiednio 8 x 8 i 16 x 16. Podobnie reprezentowane sa operatory symetrii, odbicia R (wzgledem m;) i
odbicia z przesunieciem (wzgledem msy) RY, przy czym ten drugi operator zawiera w sobie nieusuwalng za-
leznosc od kg ze wzgledu na przesuniecie t. Dzialanie tych operatoréw na hamiltonian polega na odwracaniu
znaku kwazipedu prostopadtego do linii odbicia, czyli RT"Hy, x, R = Hi,.—k, oraz RUHp, 1, R = H_py ks
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Linie wysokiej symetrii k(o) = 0,7 odpowiadaja wigc plaszczyznom odbicia mg(1) i w tych obszarach prze-
strzeni pedu operatory RY(R) komutuja z hamiltonianem Hj, co oznacza, ze pasmom energetycznym En(E)
mozna przypisaé liczby kwantowe odpowiadajace warto$ciom wiasnym RY(R). Z kolei symetria chiralna S
dla uktadow poétwypelnionych spelnia zaleznosé ST’HES = —Hj, czyli antykomutuje z hamiltonianem dla

dowolnego E, i podobnie jak R! zawiera w sobie nieusuwalng zalezno$é¢ od k; ze wzgledu na przesuniecie 5.
Nieusuwalna zalezno$¢ od kwazipedu oznacza, ze nie da sie zdefiniowa¢ komoérki elementarnej, ktora by sie
odwzorowywata sama w siebie pod dzialaniem operatoréw R* lub S [9].

Wykresy pasm energetycznych z punktami Diraca dla uktadow 22 i 23 przedstawiaja Rys. 12(a) i 12(b).
Bardzo interesujaca cecha uktadu z3 jest to, ze jego punkty Diraca maja poczwédrna, a nie podwojna de-
generacje, a pasma energetyczne wokoét tych punktéw maja postaé czterech stozkéw Diraca stykajacych sie
wierzchotkami. Stozki te mozna rozdzieli¢ bez ztamania jakiejkolwiek symetrii ukltadu dodajac do hamilto-
nianu dodatkowe wyrazy przeskoku § [9] i otrzymuje sie wtedy powierzchnie Fermiego w postaci podwdjnie
zdegenerowanych okregéw jak na Rys. 12(c). Z kolei dla zygzaka 22 punkty Diraca maja bardziej konwen-
cjonalna postac i przypominaja punkty Diraca zaobserwowane w grafenie [55].

W przypadku punktéw Diraca lezacych w linii odbicia z przesunieciem mozna sie spodziewaé, ze to jest
wlasnie symetria, ktora je chroni przed hybrydyzacja i otwarciem przerwy. Na Rys. 13(a) widaé, ze tak
istotnie jest w przypadku zygzaka z2; pokazano tam pasma energetyczne otrzymane dla k; = m, ktérych
kolor odpowiada dwoém warto$ciom wlasnym operatora R?. Warto zauwazyé, ze tak pokolorowane pasma
maja okres nie 27 lecz 47, co wynika z niesymorficznego charakteru symetrii R? [9]. Punkty Diraca na Rys.
13(a) pojawiaja sie jako przeciecie pasm o réznych wartoéciach wlasnych R, co §wiadczy o tym, ze sg one
chronione przez te symetrie. Jak wynika z ogoélnej teorii [56], punkt Diraca ma w takim przypadku tadunek
topologiczny MZ , ktéry objawia sie poprzez stany brzegowe w uktadzie z otwartym brzegiem. Stany takie
wida¢ jako kolorowe pasma na Rys. 13(c), gdzie uklad otwarto w kierunku ds, ale zachowano symetrie
translacyjng w kierunku a;. Pasma te maja podwdjna degeneracje wynikajaca z tego, ze jeden stan jest
zlokalizowany na lewym a drugi na prawym brzegu uktadu. Lacza one ze soba punkty Diraca (na Rys. 13(c)
nakladaja sie one na siebie) o przeciwnych tadunkach topologicznych i w tym przypadku maja one przerwe
i skoniczona dyspersje. Brak plaskiego pasma, obserwowanego np. w grafenie [55], wynika z tego, Ze brzeg
ukladu nie jest niezmienniczy wzgledem symetrii RY — latwo jest sie przekonaé, ze w dwoch wymiarach nie
jest to mozliwe dla zadnego brzegu.

Na Rys.13(d) pokazano spektrum dla uktadu 22 otwartego w kierunku a;, w wiec przypadek komplemen-
tarny do 13(d). Widzimy teraz oba punkty Diraca potaczone dwoma niezdegenerowanymi stanami brzego-
wymi bezposrednio oraz jednym stanem brzegowym przez granice strefy Brillouina. Ten trzeci stan brzegowy
Swiadczy o dodatkowym tadunku topologicznym punktéw Diraca. Jego istnienie mozna pokazaé¢ obserwujac
pasma energetyczne w podukltadach jednowymiarowych o ustalonych ks, czyli prostopadtych do linii odbicia
7 przesunieciem, ktére pokazano na Rys. 13(b). Dla kazdego takiego poduktadu R! stanowi symetrie odbicia
wzgledem Srodka symetrii i kazdy z nich ma przerwe, za wyjatkiem tych przechodzacych przez punkty Diraca
dla ky = 4ko. Jak udowodniono w pracy [59], moga wiec one mie¢ nietrywialny indeks topologiczny Z=,
zwigzany z inwersja, ktéry wyraza sie jako réznica w liczbie obsadzonych stanéw o zadanej wartosci wtasnej
operatora inwersji miedzy punktami wysokiej symetrii k1 = 01 ky = m. Na Rys. 13(c) pokazano takie
stany w funkcji ko, przy czym rézne kolory pasm odpowiadaja punktom k; = 01 k; = w. Widaé, ze dla
ko < ko warto$é¢ indeksu ZZ jest niezerowa poniewaz liczba linii czerwonych i czarnych pod powierzchnig
Fermiego jest rozna. Dla ko = ko nastepuje topologiczne przejécie fazowe do fazy trywialnej gdzie indeks Z=
znika. Punkty Diraca stanowig zatem granice faz trywialnych i nietrywialnych topologicznie dla jednowy-
miarowych poduktadéw prostopadlych do linii odbicia z przesunieciem. Jest to konsystentne z pojawieniem
sie dodatkowego stanu brzegowego na Rys. 13(d) dla ky < ko i dla ko > 27 — k.

Ostatnim tadunkiem topologicznym, jaki mozna przypisa¢ punktom Diraca w ukladzie 22 jest indeks Z,
zwiazany z jednoczesna obecnoscia inwersji i symetrii odwrocenia czasu [60]. Jego istnienie mozna stwierdzic
lamigc symetrie odbicia lustrzanego R i odbicia z przesunieciem R! ale zachowujac ich iloczyn, czyli wlasnie
inwersje. Okazuje sie, ze to nie otwiera przerwy energetycznej, a jedynie przesuwa punktu Diraca poza
linie k1 = 7. Spektrum uktadu polotwartego ze stanami brzegowymi pokazano na Rys. 13(e). Nie bytoby
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Rysunek 14: (a) Pasma energetyczne w linii k; = 0 dla zygzaka 23 oraz (b) mechanizm powstawania wie-
lokrotnie zdegenerowanych punktéw Diraca (lub ogolniej Fermiego). Pasma maja ustalone wartosci wlasne
operatora odbicia z przesunieciem; R! = +1 (czerwone linie) i R = —1 (czarne linie), pokazano przypadek
zerowego 1 skonczonego 4.

ich bez trzeciego tadunku topologicznego Z, w punktach Diraca, ktéry jest w stanie przetrwaé zlamanie
symetrii RY. Innym przyktadem zlamanej symetrii jest zlamanie symetrii odwrocenia czasu. Rys. 13(f)
pokazuje spektrum uktadu poélotwartego, w ktérym sie to stalo bez lamania pozostalych symetrii. Jak
widaé, otwiera sie infinitezymalna przerwa, ktéra zamykaja niezdegenerowane stany brzegowe laczace dolne
pasma z gornymi. Spektrum przypomina klasyczny przypadek dwuwymiarowego izolatora topologicznego z
niezerowa liczba Cherna lub uktadu z kwantowym efektem Halla.

Powyzsze rozwazania dotyczyly wylacznie fazy magnetycznej z2. Stan topologicznego pétmetalu dla
konfiguracji z3 jest odmienny ze wzgledu na symetrie chiralng S obecng dla potlwypelnienia, co wpltywa na
mozliwe tadunki topologiczne powierzchni Fermiego. Okazuje sie, ze podwdjne punkty Diraca znajdujace sie w
linii odbicia z przesunieciem k; = 0 mozna w sposob ciagly i bez tamania zadnej symetrii uktadu przeksztalci¢
w okregi Fermiego przecinajace linie k1 = 0 w czterech zwyklych punktach Diraca, jak wida¢ na Rys. 14(a).
Okregi takie maja tadunek topologiczny Z, wynikajacy z jednoczesnej obecnosci symetrii odbicia wzgledem
punktu i symetrii czastka dziura [60]. Efekt polegajacy na transformacji wielokrotnych punktéw Diraca w
okregi Fermiego nie byl opisany w zadnej wczesniejszej pracy dotyczacej uktadéw topologicznych. Co wiecej,
udato sie takze opisa¢ ukryta symetrie nieunitarna, ktéra pozwala na istnienie wielokrotnych punktéw Diraca
dla § = 0.

Charakterystyczna cechg symetrii niesymorficznej takiej jak R! jest to, ze w linii symetrii, w tym przy-
padku k; = 0, pasma o okreslonej wartoéci wtasnej R! maja okres nie 27 lecz 4w. Z drugiej strony, poniewaz
pelny hamiltonian ma okres 27, pasma te nie moga by¢ od siebie niezalezne — musza sie od siebie rézni¢
najwyzej o przesuniecie 2. Tak tez jest na Rys. 14(a). Dodatkowo, w przypadku zygzaka z3 w punkcie
4 = 0, okazuje si¢, ze mimo pasm ktore maja okres 47 wyznacznik hamiltonianu w kazdej podprzestrzeni
wlasnej R? ma wciaz okres 2w, czyli pasma sg 4m-okresowe, ale ich iloczyn jest juz 2m-okresowy. Mamy
wiec do czynienia z pewng symetrig hamiltonianu dla § = 0, ktéra jednak dotyczy nie tyle samego operatora
ale jego wyznacznika. Z tego powodu jest ona nieunitarna, jak pokazana w pracy [9]. Majac wiedze, ze
wyznacznik ma okres 27, mozna latwo wyjasni¢ mechanizm powstawania wielokrotnych punktéw Diraca, lub
bardziej ogoélnie, dowolnych wielokrotnych przecie¢ pasm na poziomie Fermiego. Mechanizm ten pokazano
na Rys. 14(b). W podprzestrzeni o zadanej wartosci operatora odbicia z przesunieciem (lub innej symetrii
niesymorficznej rzedu dwa) mamy wiec punkt Fermiego dla k = kg, przy czym jego pochodzenie i degene-
racja moze by¢ dowolne. Z powodu wtlasnodci wyznacznika powtarza sie on dla &k = ko + 27 w tej samej
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podprzestrzeni, cho¢ jego degeneracja i dyspersja moze by¢ inna. W drugiej podprzestrzeni pasma réznia sie
jedynie o przesuniecie o 27, wiec kg i kg + 27 nadal sa punktami Fermiego tyle, ze sa one zamienione. Teraz,
biorac obie przestrzenie jednoczes$nie, widzimy od razu, ze dostajemy w kg i kg + 27 zwielokrotnione punkty
Fermiego.

Opisany wyzej mechanizm jest, z fundamentalnego punktu widzenia, wartoscia dodana pracy [9]. Opiera
sie on czeSciowo na symetrii niesymorficznej uktadu i dla zygzaka 23 odpowiada nie tylko za podwdjne
(czyli o degeneracji d = 4) punkty Diraca dla polwypelnienia, ale takze za istnienie punktéw Diraca o
degeneracji d = 3 dla potencjatu chemicznego p = /2t2 + J% + A2. Wspolistnieja one jednak ze zwykla,
jednowymiarowa i niezdegenerowana powierzchnia Fermiego [9]. Mozna wiec oczekiwac, ze w innych uktadach
o niesymorficznym porzadku magnetycznym takze uda sie zaobserwowaé egzotyczne fazy péhmetalu Diraca.

Topologiczne fazy w niejednorodnym modelu Kitaeva

W pracy |7] pokazano, ze domieszkowanie matrycy d* metalem d? moze prowadzi¢ w granicy nadwymiany

do hamiltonianu z orbitalnymi wyrazami 7,0 7% wokét domieszek, gdzie 7, to pseudospin orbitalny 7 = 1/2,

a T;FY to operatory podnoszenia/opuszczania 77+ Oprocz tego na kazdym wigzaniu, zaréwno matrycy jak
i wokol domieszek, pojawiaja sie tez wyrazy T;,FYT;Y i 77277 . Dla ukladu jednowymiarowego, np. wzdluz
v = a, mamy wiec efektywnie hamiltonian modelu Heisenberga typu X X Z na wigzaniach matrycy i typu
XY Z na wiazaniach wokét domieszek.

W jednym wymiarze operatory pseudospinowe 7; mozna z tatwoscia odwzorowaé¢ na bezspinowe fermiony
poprzez transformacje Jordana-Wignera. W ten sposob wyrazy Ti+ 7,11 staja si¢ wyrazami przeskoku po-
miedzy najblizszymi sasiadami, a wyrazy Tfﬁ;l wyrazami parowania, takimi jak w nadprzewodniku typu p
Kitaeva [52]. Z kolei jesli wyrazy diagonalne 7777 ; zastapimy przez Sredniopolowe h;7{ (z punktu widzenia
fermionéw jest to rozszczepienie Hartree), to otrzymamy lokalny potencjal chemiczny, rozny dla atoméw
matrycy i domieszek. Otrzymujemy zatem niejednorodny model naprzewodnika Kitaeva, schematycznie
przedstawiony na Rys. 15(a), gdzie atomom matrycy przypisana jest jedna amplituda przeskokow g i jeden
potencjal chemiczny pp, a atomom domieszek, czyli centrom parowania, przypisane sa amplitudy przeskoku
t;, parowania A; oraz potencjal chemiczny pu;, gdzie i = 1,..., N numeruje domieszki. Model ten jest nieco
bardziej ogélny od tego, co mozna dostaé¢ z hamiltonianu spinowo-orbitalnego opisujacego matryce d* z do-
mieszkami d?, poniewaz wszystkie domieszki sa tam takie same, ale nalezy pamietaé, ze sektor orbitalny
jest sprzezony z fizycznymi spinami S = 1. Je§li wiec interesuje nas efektywny problem czysto orbitalny,
to po wysredniowaniu po mozliwej niejednorodnej konfiguracji spinowej (o ile jest to uzasadnione stabym
splataniem spinoéw i orbitali), domieszki moga sie efektywnie od siebie réznic.

Hamiltonian niejednorodnego nadprzewodnika pokazany na Rys. 15(a) stanowi punkt wyjscia pracy [10],
ktorej zagadnieniem sg mozliwe stany topologiczne w takim uktadzie. Motywacja jest to, ze jednorodny model
Kitaeva [52] ma nietrywialnie topologicznie stan podstawowy o ile tylko 1o < 2ty. Nietrywialno$¢ ta prowadzi
w uktadzie o otwartych brzegach do tzw. stanéw Majorany zlokalizowanych na kazdym z tych brzegéw. Stany
takie maja zerowa energie, wiec w uktadzie, ktoéry jest nadprzewodnikiem nie sposéb odréznié ktory jest sta-
nem elektronowym, a ktéry dziurowym. Sa one interesujace ze wzgledu na to, ze sa topologicznie chronione
i potencjalnie moga stuzy¢ do implementacji qubitéw odpornych na dekoherencje, ktére mogltyby byé¢ wyko-
rzystane w komputerze kwantowym. Obecno$é¢ stanéow Majorany w rzeczywistym uktadzie fizycznym po raz
pierwszy stwierdzono w pracy [61], gdzie badano nanodruty indowo-antymonowe sprzezone z nadprzewodni-
kiem typu s. Pytanie o stany topologiczne niejednorodnego modelu Kitaeva jest wiec uzasadnione poniewaz,
po pierwsze, rzeczywiste uktady czesto sa niejednorodne, a po drugie uklad spinowo-orbitalny, z ktérego
ten model sie wywodzi méglby stanowié platforme do otrzymywania stanow Majorany realizowanych przez
orbitalne stopnie swobody. Najwazniejszym wynikiem pracy [10] jest znalezienie analitycznych wyrazen dla
stwierdzenia, czy uktad wielkos$ci L, w ktorym jest IV domieszek jest topologicznie nietrywialny, przy czym
waznym wynikiem jest tez wprowadzenie zmiennym pozwalajacych na znaczng redukcje liczby parametréw
modelu i odstaniajacych ukryta symetrie Lorentza faz topologicznych, zobrazowana na Rys. 15(b). Udalo sie
w ten sposéb pokazaé, ze nawet uktad z calkowitym nieporzadkiem rozmieszczenia domieszek ma niezerowy
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Rysunek 15: Uktad niejednorodnego nadprzewodnika jednowymiarowego efektywnie realizowany przez roz-
rzedzenie tadunkowe i mechanizm parowania orbitalnego. (a) Schematyczny widok uktadu, czerwone kulki to
atomy matrycy d* a niebieskie to domieszki d? bedace centrami parowania. Amplituda przeskokéw miedzy
atomami matrycy to tg. Miedzy atomami domieszki a matrycy mozliwy jest przeskok z amplituda ¢; i paro-
wanie z amplituda A;, gdzie i = 1, ..., N to numer domieszki. Atomy matrycy i domieszek maja potencjaly
chemiczne, odpowiednio pg i p;. (b) Artystyczny widok ukrytej symetrii Lorentza fazy topologicznej uktadu,
faza ta jest stabilna wzgledem zmiany parametrow t; i A; na kazdej domieszce pod warunkiem, ze nie zmienia
sig warto$é 12 = t2 — A2, czyli parametry te caly czas leza na hiperbolach o promieniach r;.

obszar w przestrzeni parametréw, w ktérym realizuje sie stan topologiczny, przy czym dzieje sie tak nawet
dla niewielkiej koncentracji domieszek rzedu 2%. Potwierdzeniem takiego stanu rzeczy sy zaobserwowane
stany Majorany w ukladzie z otwartymi brzegami [10].

Niejednorodny model Kitaeva w jednym wymiarze nalezy do tej samej klasy symetrii co model jednorodny,
tzn. ma symetrie odwrdcenia czasu T, czastka-dziura C, a wiec takze symetrie chiralng S = T7C. Z ogoblnej
klasyfikacji stanow topologicznych wiadomo, ze moze on mie¢ nietrywialny indeks topologiczny Z, w jedym
wymiarze dany przez tzn. liczbe nawinie¢. Mozna ja zdefiniowaé¢ w nastepujacy sposob; w bazie wlasnej
operatora S hamiltonian H; modelu w przestrzeni pedu (zakladajac symetrie translacyjna uktadu z dowolng
komorka elementarna) ma postac¢ blokowo-antydiagonalng z dwoma blokami danymi przez macierze uy i uL.
Wyznacznik macierzy uy jest liczba zespolona i zadaje odwzorowanie z jednowymiarowej strefy Brillouina,
czyli sfery jednowymiarowej, na plaszczyzne zespolona. Odwzorowanie takie moze by¢ nietrywialne w sensie
grup homotopii, tzn. wektor v}, dany przez czesé rzeczywisty i urojong wyznacznika uy, moze sie obrocié o
kat n2m podczas jednego obiegu strefy Brillouina, gdzie n to dowolna liczba catkowita. Nietrudno odgadnaé,
ze n jest tozsame z indeksem topologicznym Z. W przypadku rozwazanego modelu wyznacznik u; dany jest
wyrazeniem detuy o< A+ Bceosk + iCsink, gdzie A, B i C to stale rzeczywiste, a i to jednostka urojona.
Zmieniajac k od 0 do 2 mamy wiec trzy mozliwosci, albo wektor ¥}, nie wykona ani jednego obrotu, albo
obroci sie jeden raz w kierunku zgodnym lub przeciwnym do ruchu wskazéwek zegara. Te dwa ostatnie
przypadki daja stan topologiczny i zachodza jesli tylko |A| < |B] i C # 0. Otrzymanie $cistych i zamknietych
wyrazen na wspotczynniki A, B i C w funkcji parametréow modelu, czyli parametrow matrycy {po,to} oraz
domieszek {u;,t;, A}, a takze potozen domieszek p; w komérce elementarnej wielkosci L, jest centralnym
wynikiem pracy [10].

Wyrazenia na A, B i C sg na tyle proste, ze mozna je przytoczy¢ w petnej formie. Najwieksze uproszczenie
daje parametryzacja hiperboliczna dla domieszek, tzn. dla kazdej domieszki i ktadziemy t; = r; cosh ¢; i A; =
r; sinh ¢;, przy czym parametryzacja ta poprzez kontynuacje analityczna pokrywa cala plaszczyzne t; — A;
za wyjatkiem diagonali |t;| = |A,|, ktore stanowia analogie stozkow Swietlnych. Przy takiej parametryzacji
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Rysunek 16: Obszary stabilnie topologiczne (na niebiesko z gradientem lub na czarno), czyli takie w ktorych
|A| < 1, w funkcji parametru matrycy po/to oraz pojedynczego zredukowanego parametru domieszek y; =
Yimp- Diagramy (a) i (b) — duza koncentracji domieszek, pojedyncza domieszka w komorce elementarnej
o wielkosci L = 2,3 — niebieski gradient oznacza wartosé |A| zgodnie ze skala, w z0ttym obszarze |A| > 1.
Diagramy (c-f) — mala koncentracja domieszek, domieszkowanie 2%. (c) Uporzadkowane domieszki z dwiema
odleglosciami miedzy sasiednimi domieszkami di2 = 401 do; = 60. (d) Uktad z binarnym nieporzadkiem, dla
danej pary sasiednich domieszek odleglosé 40 lub 60 jest losowa z tym samym prawdopodobienstwem. (e)
Uktad z calkowitym nieporzadkiem potozeri domieszek w komorce elementarnej wielkosci L = 1000 i (f) ten
sam uktad z losowym znakiem parametru y; = £¥imp. Wyniki dla uktadéw z nieporzadkiem sg usrednione
po 1000 realizacjach nieporzadku. Wykresy (c-f) sktadaja sie wylacznie z czarnych i bialych punktow.

otrzymujemy wspotczynniki B = cosh(2) ", ¢;) i C =sinh(2) ", ¢;) jako zalezne wylacznie od sumy katow ¢;,
natomiast wspotczynnik A zalezy od promieni r;, potozen domieszek p; oraz parametréw matrycy. Zaleznosci
te da sie jednak zredukowaé¢ do bezwymiarowego parametru y;, zwiazanego z kazda domieszka i, ktérego
postac to, y; = to(ui/r? — po/t3)/\/4 — p3/t3 oraz do jednego bezwymiarowego parametru 7y okreslajacego
matryce, nog = arccos[ug/(2t9)]. Wspolczynnik A mozna teraz zapisaé¢ poprzez dziatania na macierzach
trojkatnych My i My oraz macierzy diagonalnej Y, jako A = cos(Lng) + Tr{(1 — 2M;Y)"'M2Y}, gdzie
nieznikajace elementy macierzy to; (My);; = sin(nod;;) i (Mz);; = sin[no(L — d;;)] dla j > i oraz Y;; = y;.
Macierze M, 2 zalezg od rozkladu przestrzennego domieszek poprzez odleglodci d;; = p; — p; miedzy i-tg a
j-ta domieszka, jest wiec w nich pewna interferencja stanéw jednoczastowych zlokalizowanych miedzy dwiema
domieszkami, a 1/ny mozna traktowaé jako efektywna dtugosé¢ Fermiego matrycy.

Jak wida¢ wprost z postaci wspotczynnikow A, B i C, uktad ktory jest w stanie topologicznym mozna
modyfikowaé na nieskoiczenie wiele sposobéw i nadal w nim pozostanie. W szczegoélnosci, B i C zaleza tylko
od sumy ¢;, wiec mozna dowolnie modyfikowa¢ N — 1 katéw pod warunkiem, ze zmiany te skompensujemy
tym jednym katem, ktorego nie modyfikowaliSmy. Mamy wiec symetrie typu Lorentza na kazdej ptaszczyznie
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t; — A; zwiazanej z domieszka ¢, co zobrazowano na Rys. 15(b). Odkrycie takich symetrii fazy topologicznej
jest istotnym i nietrywialnym wynikiem pracy [10], ktory daje wklad do fundamentalnego zrozumienia faz
topologicznych, a takze moze mie¢ znaczenie w uktadach z nieporzadkiem. Inng nietrywialng symetrig jest
symetria skalowania y; i 72 na kazdej domieszce przez dowolng stala «;, ktéra to operacja nie zmienia
parametréw y;, ani oczywiscie katow ¢;.

Pytanie o stan topologiczny uktadu sprowadza sie do pytanie o wartosci A, B i C, ktore wcigz zaleza od
wielu zmiennych. Analize tego zagadnienia mozna uproscié¢, jesli zauwazymy, ze zawsze mamy B > 1. W
takim razie jesli A < 11katy ¢; nie sumujg sie do zera, to uktad zawsze bedzie w stanie topologicznym. Obszar
w przestrzeni parametréw gdzie A < 1 nazywamy wiec obszarem stabilnym topologicznie. Majac ogolny wzor
na A mozemy teraz badac takie obszary dla réznych konfiguracji domieszek. Nalezy tu zauwazy¢, ze z postaci
wspoltczynnika A wynika, ze dla y; = 0 zawsze mamy A < 1 niezaleznie od wszystkich innych zmiennych.
Rys. 16(a-b) przedstawia obszary topologiczne dla pojedynczej domieszki o parametrze y; = yimp dla L =2
i L = 3, a wiec duzej koncentracji domieszek. Widzimy, ze wraz ze zwiekszaniem sie komorki elementarnej
obszar topologiczny ulega fragmentacji, a fragmenty te zawsze rozciggaja sie wokot linii, wzdtuz ktérych
A = 0. Nieprzekraczalng granica kazdego obszaru topologicznego jest zawsze punkt ug = 2tg, bedacy
zarazem granica fazy topologicznej jednorodnego modelu Kitaeva.

Na Rys. 16(c-f) pokazano ewolucje obszaru topologicznego dla koncentracji domieszek 2% przy zwiek-
szajacym sie nieporzadku ich polozenia, ale przy tych samych parametrach y; = yimp na kazdej domieszce,
za wyjatkiem 16(f), gdzie znak y; jest zmienng losowa. Rys. 16(c) odnosi sie do uktadu uporzadkowanego,
gdzie odlegtodci miedzy najblizszymi domieszkami alternuja miedzy wartosciami dyo = 40 i do; = 60, jest to
wiec uklad zdimeryzowany z dwiema domieszkami w komorce elementarnej. Obszar topologiczny jest silnie
pociety w pionie na waskie nogi rozciagajace si¢ w duzym zakresie yimp. Na Rys. 16(d) w tym samym ukla-
dzie wprowadzamy Poissonowski nieporzadek binarny polegajacy na tym, ze odleglosci miedzy najblizszymi
domieszkami przyjmuja z tym samym prawdopodobieiistwem wartos¢ 40 lub 60 tak, ze catkowita ilo§¢ odle-
glosci dtugich i krétkich jest taka sama. Wspotezynnik A u$redniamy po wielu realizacjach nieporzadku i na
podstawie (A) wyznaczamy obszar topologiczny. Wida¢ w nim pewne podobieristwo do przypadku uporzad-
kowanego z tym, ze niektére z jego ndg sa obciete w osi pionowej i pojawia sie subtelny wzér interferencyjny,
ktory sprawia, ze niektore czesci tego obszaru staja sie podziurawione, podobnie jak dywan Sierpinskiego,
zbiér Cantora, czy inne struktury fraktalne. Zwiekszajac dalej nieporzadek otrzymujemy obszar pokazany na
Rys. 16(e), gdzie domieszki rozmieszczone sg catkowicie losowo, z zastrzezeniem, ze nigdy ze soba nie sasia-
duja. Jak widaé¢, nie ma juz pionowych noég, a granice obszaru w pionie wydaja sie nie zaleze¢ od pg. Wzoér
interferencyjny jest wyrazny i przypomina wiele naktadajacych sie paraboli, ktérych wierzchotki wydaja sie
skupia¢ dla kilku wyr6znionych wartosci pg, co prawdopodobnie ma zwigzek z tworzeniem sie fal gestosci
tadunku miedzy domieszkami dla wybranych wartosci potencjatu chemicznego matrycy. Widaé tez asyme-
trig obszaru wzgledem dodatnich i ujemnych yinp, przy czym asymetria ta znika, jesli poza nieporzadkiem
polozen, zmieniamy losowo znak ¥imp, na kazdej domieszce. Przypadek ten przedstawia Rys. 16(f), gdzie
obszar topologiczny kurczy sie nieco w pionie a wzoér interferencyjny ma posta¢ dtugich i cienkich palcow fazy
trywialnej wchodzacych w ten obszar. Co ciekawe, subtelny charakter obszaréw topologicznych 16(e-f) nie
zalezy silnie od koncentracji domieszek; jedynie szeroko$¢ obszaru ro$nie wraz ze spadkiem ich koncentracji
poniewaz liczba domieszek N to jednocze$nie maksymalna potega yimp W wyrazeniu na wspolczynnik A.

W pracy [10] udato sie zatem otrzymac ciekawe analityczne wlasciwosci niejednorodnego modelu Kitaeva,
tacznie z ukrytymi symetriami fazy topologicznej, a takze nietrywialne wyniki numeryczne dla faz topolo-
gicznych uktadéw z silnym nieporzadkiem. Okazalo sie, miedzy innymi, ze w dowolnie nieuporzadkowanym
uktadzie mozna dosta¢ stany topologiczne, a wiec i stany Majorany w ukladzie otwartym, o ile wartosci para-
metréw domieszek y; sa odpowiednio bliskie zera. Jest to nietrywialny warunek pewnego rezonansu miedzy
domieszkami a matryca, ktory zachodzi gdy t3u; = (A% — t2) .

Zwiazek niejednorodnego modelu Kitaeva z rozrzedzeniem ladunkowym

Opisany powyzej model wywodzi sie z uktadu spinowo-orbitalnego z rozrzedzeniem tadunkowym, czyli uktadu
d* domieszkowanego metalem d?. Model spinowo-orbitalny jest jednak bogatszy niz model Kitaeva poniewaz
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Rysunek 17: (a) Schemat ukladu 8 wezléw z jedna domieszka d? na wezle i = 1 i siedmioma atomami
matrycy d* na wezlach i = 2,...,8. Parametry domieszki to Ai Ji, a matrycy Us i J. Konwencja koloru
wiazan (i,i+ 1) jest utrzymana na wykresach (b-d). (b) Korelacje spinowe (S;S;41) w stanie podstawowym
w funkcji n = Jo /Uy w obszarze antyferromagnetycznej (wykres po lewej) i ferromagnetycznej (wykres po
prawej) matrycy. (c) i (d) Analogiczne wykresy dla kowariancji spinowo-orbitalnych C7%,; i C;fiil, gdzie
o = — dla wigzan matrycy i ¢ = + dla wigzan hybrydowych woko6t domieszki.

orbitale moga by¢ splatane ze spinami. W celu zbadania kiedy to splatanie mozna zaniedba¢ i czy model
czysto orbitalny moze da¢ stan topologiczny przy takich parametrach, jakie wynikaja z nadwymiany, powstata
praca [11]. Rozwazano tam pelny model spinowo-orbitalny dla pojedynczej domieszki i siedmiu atomow
matrycy. Schemat takiego ukladu przedstawia Rys. 17(a), gdzie Uy i Jo oznacza oddzialywania Hubbarda
i Hunda na atomach matrycy, J; to oddzialywanie Hunda na domieszce, a A to charakterystyczna energia
wzbudzenn dla wigzania hybrydowego miedzy domieszka a matryca, analogiczna do tej, jaka otrzymujemy
przy rozrzedzeniu orbitalnym [7]. Gléwnym wynikiem pracy [11] jest pokazanie, ze jesli n = Jo/Us jest
wystarczajaco duze, to porzadek spinowy matrycy staje sie ferromagnetyczny a splatanie miedzy spinami i
orbitalami niewielkie. W tym obszarze parametréw mozemy wiec oddzialywania spinowe zastapi¢ przez ich
$rednie w stanie ferromagnetycznym i korzystajac z wynikow pracy [10] stwierdzi¢, czy model czysto orbitalny
jest nietrywialny topologicznie.

Na Rys. 17(b) pokazano korelacje spinowe dla najblizszych sasiadow w stanie podstawowym otrzyma-
nym przez Scista diagonalizacje. Jak widaé, juz od n =~ 0.09 matryca staje sie ferromagnetyczna, cho¢
wigzanie hybrydowe pozostaje antyferromagnetyczne. Nalezy wiec sprawdzié¢, czy takie wigzanie nie ge-
neruje wysokiego splatania spinowo-orbitalnego w ukladzie. W tym celu wyliczono kowariancje spinowo-
orbitalne CffH i C;“Z‘ll na wigzaniach. Ich posta¢ to: C77,, = <§i§i+1Tfo+1> — <§i§¢+1><7'f7]i1> oraz
c'y = = (S SH_lT ) — <§i§¢+1>(7'fri+1> + c.c., gdzie 0 = +, przy czym wynika ona z tego jakie wy-
razy znajduja sie w hamiltonianie spinowo-orbitalnym. Zerowa wartosé tych kowariancji oznacza, w pewnym
uproszczeniu, ze funkcje falowg uktadu mozna faktoryzowaé na czesé orbitalng i spinowa. Zachowanie tych
wielkosci w funkcji n pokazano na Rys. 17(c) i 17(d). Okazuje sie, ze niezerowe kowariancje niediagonalne
C;FZ "1 na wigzaniach matrycy sa tylko dla o = — a dla wigzaii hybrydowych tylko dla o = +, wigc tylko
takie kowariancje znajduja sie na Rys. 17(d). Jak wida¢, obszar antyferromagnetyczny dla niskiego n ce-
chuje sie relatywnie wysokimi kowariancjami, wiec nie mozna w nim oddzieli¢ spinéw od orbitali. Z drugiej
strony, w obszarze ferromagnetycznym, kowariancje sg o rzad wielko§ci nizsze i, szczegdlnie dla wigzan ma-
trycy, zanikaja szybko wraz ze wzrostem 7. Nieco wyzsze splatanie utrzymuje sie dla wigzai hybrydowych,
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ale mozna oczekiwaé, ze im mniejsza koncentracja domieszek, tym efekt ten bedzie stabszy, poniewaz stan
ferromagnetyczny matrycy bedzie efektywnie ttumit fluktuacje spinéw.

Po wysredniowaniu spinéw model czysto orbitalny zostal w pracy [11] rozwiazany poprzez przyblizenie
Hartree-Focka dla wyrazéw 7777 , zapisanym poprzez fermiony Jordana-Wignera. W ten sposéb uktad zo-
stat odwzorowany na niejednorodny model Kitaeva, a nastepnie stwierdzono jego topologiczng nietrywialnosé
korzystajac z wezesniejszych wynikoéw [10]. Praca [11] pokazuje zatem, ze model spinowo-orbitalny z rozrze-
dzeniem tadunkowym moze w pewnym obszarze mie¢ topologiczny stan orbitalny i, co za tym idzie, orbitalne
stany Majorany na brzegach. Jest to nowa idea w kontekscie ukladoéw topologicznych i stanowi gléwna
warto$¢ tej publikacji.

3.4 Podsumowanie

W pracach [1-11] pokazano nietrywialne przypadki uporzadkowan spinowych, orbitalnych i topologicznych w
modelach opisujacych ztozone i silnie skorelowane tlenki metali przejsciowych. W modelu spinowo-orbitalnym
dla tlenkéw metali o konfiguracji d°, czyli modelu Kugela-Khomskii’ego [1-2], otrzymano niekolinearne fazy
magnetyczne, ktorych stabilnosé nie wynika ze sprzezenia spin-obita, a jedynie z silnych fluktuacji orbitalnych
i splatania spinowo-orbitalnego. Z drugiej strony, w pracy [3] otrzymano $cisty porzadek topologiczny w jedno-
wymiarowym modelu spinowo-orbitalnym, ktéry wynika z nietrywialnej separacji spinéw i orbitali w uktadzie
periodycznym. Z kolei badania tego samego uktadu w obecnoéci dodatkowego sprzezenia Heisenberga mie-
dzy spinami [4] pokazaly obecnosé¢ kwantowego przejscia fazowego polegajacego na spontanicznej dimeryzacji
uktadu. Dimeryzacja ta zachodzi przede wszystkim w sektorze spinowym na skutek fluktuacji orbitalnych.
Jest wiec to mechanizm pokrewny do tego, jaki daje fazy niekolinearne w modelu Kugela-Khomskii’ego.

Prace [5-7] skupiaja sie na modelach tlenkéw d* domieszkowanych metalami d® lub d?. Pierwszy z tych
przypadkow, to rozrzedzenie orbitalne [5-6], poniewaz domieszka efektywnie pozbawiona jest orbitalnych
stopni swobody, natomiast drugi to rozrzedzenie ladunkowe [7], poniewaz domieszka ma orbitalne stopnie
swobody, ale realizowane przez zerowe, a nie podwojne obsadzenie jednego z orbitali to;. W pracy [5]
pokazano modyfikacje porzadku spinowo-orbitalnego matrycy d* na skutek rozrzedzenia orbitalnego w réz-
nych zakresach parametréw mikroskopowych modelu, zaréwno w granicy klasycznej jak i kwantowej, takze
z uwzglednieniem sprzezenia spin-orbita na atomach matrycy. Otrzymano, miedzy innymi, fazy z nieko-
linearnym porzadkiem magnetycznym [5] oraz silne modyfikacje porzadku matrycy nawet dla niewielkich
domieszkowan [5-6]. Z kolei w przypadku rozrzedzenia tadunkowego [7] pokazano, ze domieszki sa zrodlem
wyrazOw parowania orbitalnego i zbadano wplyw tych wyrazéw na porzadek orbitalny matrycy w granicy
kwantowej. Okazalo sie, ze zwiekszaja one fluktuacje orbitalne w uktadzie i moga drastycznie zmieni¢ upo-
rzadkowanie matrycy, podobnie jak w przypadku rozrzedzenia orbitalnego. Prace [5-7] stanowia jeden z
nielicznych wkladéw teoretycznych do niezwykle interesujacego kierunku badan jakim sg hybrydowe tlenki
metali przejsciowych. Co wiecej, sa one inspiracje do dalszych badan doswiadczalnych uktadow z rozrzedze-
niem orbitalnym lub tadunkowym.

Nieco inny aspekt tlenkéw hybrydowych i rozrzedzenia tadunkowego poruszaja publikacje [10] i [11],
gdzie pokazano, ze w jednym wymiarze uklad d* z domieszkowaniem d? mozna powigzaé¢ z niejednorodnym
modelem Kitaeva [11], a model ten ma fazy nietrywialnie topologicznie [10], takze w przypadku calkowitego
nieporzadku domieszek. Powigzanie jednego modelu z drugim jest mozliwe pod warunkiem, ze splatanie
spinowo-orbitalne jest niewielkie, co dzieje sie w przypadku ferromagnetycznej fazy matrycy [11]. Z drugiej
strony, wyniki otrzymane dla modelu Kitaeva sg bardziej ogolne i pokazujg ukryte symetrie fazy topologicznej,
polegajace, miedzy innymi, na transformacjach Lorentza w lokalnej przestrzeni parametréw domieszek. Prace
[10-11] stanowia wiec zar6wno wkiad w zrozumienie fundamentalnych wtasciwosci faz topologicznych, jak i
postulat istnienia orbitalnych stanéw Majorany w uktadach spinowo-orbitalnych.

Innym polaczeniem fizyki stanéw topologicznych z tlenkami hybrydowymi i porzadkiem spinowo-orbitalnym
sa prace [8] i [9]. Pierwsza z nich skupia sie na kwestii stabilnosci faz z zygzakowym porzadkiem magne-
tycznym w ukladzie dwuplaszczyznowym d* domieszkowanym jonami d3, a wiec przypadku rozrzedzenia
orbitalnego. Uktad badano poprzez model podwdjnej wymiany, gdzie elektrony na jednym z orbitali ulegaja
lokalizacji i oddziatuja swymi spinami, poprzez oddzialywanie Hunda, z elektronami na pozostatych orbita-
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lach, ktore pozostaja wedrowne. Pokazano w pracy [8], ze roznego typu fazy zygzakowe sa stabilne dzieki
procesowi tworzenia si¢ molekut orbitalnych, ktore przy pewnej gestosci elektronowej pozwalaja na obnizenie
energii kinetycznej w ukladzie. Drzieje sie tak w obszarze parametréw modelu gdzie jednorodna faza fer-
romagnetyczna konkuruje z faza antyferromagnetyczna, a wiec energia kinetyczna elektrondéw wedrownych
jest porownywalna z wymiana magnetyczna zlokalizowanych spinéw. Z kolei praca [9] skupia sie na aspek-
cie topologicznym elektronéw wedrownych, ktére poruszajac sie wéréd spinéw uporzadkowanych zygzakowo,
oddzialujg z nimi poprzez oddziatywanie Hunda i poprzez sprzezenie spin-orbita. Okazuje sie, ze zmieniajac
te dwa parametry mozemy otrzymac stany metaliczne, izolujace i stany potmetalu, przy czym te ostatnie sa
topologicznie nietrywialne. Ich nietrywialno$¢ wynika z obecnosci topologicznie chronionych punktéw Diraca.
Moga to by¢ punkty o wyzszej degeneracji niz podwdjna, a ochrona topologiczna moze sie wiaza¢ z obecnoscia
wiecej niz jednego tadunku topologicznego. Zroédlem tych nietypowych cech faz topologicznego potmetalu
jest niesymorficzny charakter zygzakowego porzadku magnetycznego — ma on symetrie odbicia z przesunie-
ciem o polowe wektora sieciowego. Dodatkowo, symetria ta ma tendencje do sklejania punktéw Diraca w
punkty o wielokrotnej degeneracji, w co zaangazowana jest dodatkowa symetria, bedaca jednak nieunitarna
(ani nie antyunitarna), dzialajaca na poziomie wyznacznika hamiltonianu. Praca [9] przyczynia sie wiec do
fundamentalnego zrozumienia faz topologicznych z symetriami niesymorficznymi, co nie jest jeszcze tematem
wyeksploatowanym. Moze tez ona stanowié¢ inspiracje dla grup doswiadczalnych poszukujacych materiatéw
jednoczesnie topologicznych i magnetycznych.

Prace [1-11] stanowig zwarty ciag tematyczny skupiony na réznych egotycznych typach uporzadkowan, w
tym topologicznych, w modelach opisujacych silnie skorelowane tlenki metali przejsciowych, zaréwno czyste
jak i hybrydowe, czyli domieszkowane innym metalami przejSciowymi. Zawieraja one wyniki nowe, znaczace
i niepublikowane wczesdniej, dlatego stanowia one warto$é dodang w swojej dziedzinie.

4 Pozostale osiggniecia

Dla tzw. modelu kompaséw, czyli modelu zlokalizowanych pseudospinéw opisujacych kierunkowe oddzia-
lywania orbitalne w silnie skorelowanych izolatorach, przeprowadzono wyczerpujaca analize specyficznych
dla tego modelu dyskretnych symetrii, wlasnosci stanu podstawowego i wielkosci termodynamicznych [15].
Wielkosci te badano metodami Scistej diagonalizacji skoiiczonych uktadéw, wykorzystujac algorytm Lanczosa
oraz metode KPM, czyli metode wielomianéw Czebyszewa. Przeprowadzono takze analize miar splatania
kwantowego w funkcji parametru modelu przy przejsciu przez kwantowy punkt krytyczny. W celu wykorzy-
stania symetrii do zmniejszenia efektywnego wymiaru przestrzeni Hilberta sformutowano ciag transformacji
pseudospinowych, ktére po pierwsze prowadza do blokowo-diagonalnej formy hamiltonianu oraz, po drugie,
pokazuja ukryta symetrie ukladu (opisana takze w osobnej pracy [17]). Te wyniki sg zasadnicze z punktu
widzenia fundamentalnych wtasciwos$ci modelu kompaséw oraz innym modeli o podobnych symetriach, ktore
czesto opisuja uktady inne niz izolatory silnie skorelowane z degeneracja orbitalng — sa to modele dla np. dla
sieci nadprzewodzacych lub zimnych atoméw. Maja one takze zwiazek z topologicznie chronionymi qubitami.

Pokrewnymi modelami s plakietkowe modele kompasow dla ukladéw o geometrii drabinki [12-13]. Maja
one podobne, lokalne symetrie wiec takze dla nich udalo sie wyprowadzi¢ odpowiednie transformacje spinowe,
przez ktére mozna te modele polaczyé adiabatycznie, zmieniaja parametry modelu, z jednowymiarowym
modelem kompaséw dla spinow S = 1/2 [19,21] lub S = 1 lub ze soba nawzajem [13]. Modele te sa
sfrustrowane i wykazuja silne splatanie kwantowe przede wszystkim wtedy gdy pojawia sie nieporzadek, albo w
stanie podstawowym [13] albo w niskich stanach wzbudzonych [12]. Prace [12-13] sa istotne wtasnie ze wzgledu
na to, ze pokazuja fundamentalny zwiazek miedzy frustracja, nieporzadkiem a splataniem kwantowym na
stosunkowo prostych przyktadach.

Nieco inne zagadnienia poruszono w pracach [14,22], gdzie rozwazano problem propagacji pojedynczego
tadunku w uktadzie typu model kompaséw przy uzyciu wariacyjnej metody klastrowej (VCA). Jest to pro-
blem, ktéry ma zwiazek z polaronami orbitalnymi poniewaz poruszajace sie tadunek ciggnie za sobg chmure
wzbudzen (czyli polaron) w modelu kompaséw, ktory opisuje stopnie swobody typu orbitalnego. Gléwnym
wynikiem jest tu fakt, ze dziura w modelu kompaséw (a takze jego uogolnionej wersji, ktéra zawiera model
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dla orbitali e;) moze si¢ poruszac, ale nie dzieki fluktuacjom w stanie uporzadkowanym, jak to ma miejsce
w antyferromagnetyku, ale z powodu fluktuacji ktére tworzy sama obecnos$é¢ dodatkowego tadunku. Wyniki
te sa wazne ze wzgledu na mozliwe wtasciwosci transportu w izolatorach silnie skorelowanych z porzadkiem
orbitalnym.
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