Szennyez6 atom magneses anizotropiaja feliilet kozelében
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A Kondo ellenallds redukalt dimenzidji hig magneses otvozetekben észlelt anomalis
viselkedésének [1] legvaloszinlibb magyardzata a szennyezd atom spinjének befagyédsa a
felilet ¢és a spin-palya kolcsonhatas egyiittes kovetkezményeképpen. [2,3] TDK
az esetben, amikor az anizotropiat a hordoz6 anyag atomjain fellépd spin-palya kolcsonhatas
indukalja. Az [2]-es cikkhez hasonloan egy félig betoltott d-héju, 5/2 spinii szennyezot
vizsgalok ¢s az elektron-spin kdlcsonhatdsat egy Kondo Hamilton operatorral veszem
figyelembe. A hordoz6 anyag vezetési elektronjainak leirdsahoz szoros kotésli kozelitést
(tight-binding modellt) alkalmaztam, melyben az S és p tipusu palyak kozotti spin-palya
csatolast egzaktul (nem perturbativ médon) figyelembe vettem. Modszerlink alkalmas arra,
hogy egy két-dimenzids transzlacid invarians feliilet *félvégtelen’ geometridjat ugyancsak
egzaktul kezelje. A vezetési elektronok siirliségmatrixanak felhasznéalésaval a szennyezd spin
energianivoinak felhasadasanak kiszamitasara a kicserélddési kdlcsonhatdsban masodrendi
perturbacids technikat haszndlok madsodrendig, ugyanis belathatd, hogy az elsé rendii
korrekcio zérus. A numerikus eljaras eredményeképpen tehat ezen energiafelhasadast, azaz az
anizotrépia energiat, kapjuk meg a szennyezé atom feliilettl mért tavolsdganak
fiiggvényében.

A numerikus szdmoldsok megkezdése elétt sok analitikus munkat végeztem. A
feliiletet jellemzd tetragonalis C4, szimmetria és a két-dimenzids transzlacids invariancia
kihaszndldsaval igazoltam a slirliségmatrix numerikus szamitassal megkapott szerkezetét. Itt a
kulcslépést az jelentette, hogy a hordoz6 atomokra centralt s-palyakbdl a szennyezé atom d-
palyaival azonos szimmetridji bazist keverjiink ki.

Els6 szamitasaim eredményeit 6sszehasonlitom a korabban mar vizsgalt félig betoltott
p-héja, 3/2 spinii szennyezd esetével. Késdbbiekben tervezem, hogy sp bazis helyett
realisztikusabb spd bazist hasznalok a hordozd anyag vezetési savjanak leirasaban, kiilonos
tekintettel a spin-pdlya kolcsonhatasra. Az ehhez sziikséges eldzetes levezetéseket a TDK
munkamban k6zo6Ini fogom.
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