Pole krystaliczne w izolatorach Motta
Magnetyczne przej$cia fazowe opisywane w skali atomowej (NiO, UPd,Al; ErNis)
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Teoretyczny opis magnetycznych, elektronowych i spektroskopowych wiasciwosei jak
rowniez struktury elektronowej zwiazkow zawierajacych atomy metali przejSciowych jest nieustannie
przedmiotem goracej debaty wewnatrz wspoltczesnej spotecznosci fizyki ciata statego. Nawet
magnetyczne i izolacyjne wlasciwosci prostych zwiazkow, takich jak monotlenki FeO, CoO czy NiO
(standardowy izolator Motta), nie sa jeszcze dobrze teoretycznie opisane pomimo faktu, Zze majg one
prostg strukture krystalograficzng (NaCl) i prosty antyferromagnetyzm (Ty = 191 K, 291 i 525 K,
odpowiednio). W zwigzkach cigzko-fermionowych YbRh,Si, i UPd,Al; odkryto ostatnio stany
zlokalizowane pomimo ich metalicznego zachowania.

Biorgc pod uwage olbrzymi potencjat fizyki ciata stalego w Polsce, chcemy zaproponowac
teori¢ pola krystalicznego i orbitalny magnetyzm jako polski wktad do $wiatowej fizyki. Rozwinigta
przez nas Kwantowa Atomistyczna Teoria Ciata Statego, QUASST- Quantum Atomistic Solid-State
Theory, proponuje jako punkt wyjscia do opisu zwiazkow 3d/4f/5f opis atomoéw/jondw 3d/4F/5f
tworzacych dane ciato (Phys. Rev. B 63 (2001) 172404). Pragniemy otwarcie przedyskutowac
najbardziej fundamentalne problemy typu: “jest, czy - nie ma pola krystalicznego w zwigzkach
3d/4f/5f, metalicznych i w izolatorach”, “geneza anizotropii magnetokrystalicznej (jedno-jonowa czy
inna)”, “wazno$¢  orbitalnego magnetyzmu” w przeciwienstwie do ‘‘zamrazania” momentu
orbitalnego w opisie zwigzkow 3d. Zastosowanie QUASST zilustrujemy na przyktadzie 1) NiO (Acta
Physica 1 (2006) 1; www.actaphysica.eu), najprostszego i szeroko dyskutowanego izolatora Motta,

2) ciezko-fermionowego zwiazku metalicznego, nadprzewodnika UPd,Al; oraz 3) konwencjonalnego
metalicznego zwiazku ErNis.

Zaprezentujemy zestaw zwigzkow opisanych w ramach QUASST: monotlenki FeO, CoO i
NiO, perowskity takie jak YTiO3z (Acta Physica 5 (2007) 5), LaMnO; czy LaCoO; (Phys. Rev. B 67
(2003) 172401). Wszystkie te zwiagzki znane sg jako izolatory Motta. YTiO; jest ferromagnetykiem z
Tc rowng 30 K. W YTiO; jony Ti*" maja jeden d elektron i otacza je sze$é jonow O, co czyni ten
zwiazek sztandarowym do badania wiasciwosci jonu Ti** w zdystorsowanym oktaedrycznym polu
krystalicznym w obecno$ci oddziatywania spin-orbita. Majac QUASST potrafimy opisaé strukture
elektronowg zardwno w obszarze paramagnetycznym jak i w stanie ferromagnetycznym sledzac jej
zmiang W Tc. Magnetyczne przejScie fazowe jest widoczne, w szczegdlnosci, w temperaturowej
zalezno$ci ciepta wiasciwego z charakterystycznym pikiem A w Tc. Magnetyczne przejscie, zwigzane
z tamaniem symetrii odwracalnosci czasu (breaking of the time-reversal symmetry), jest widoczne w
charakterze funkcji wlasnej. QUASST opisuje zarowno stan podstawowy jak i termodynamike.
OkresliliSmy sit¢ oktupolowego pola krystalicznego. Dla NiO warto$¢ 10Dq, energia promocji tyg-€g,
okresliliSmy jako 1.08 eV pomimo, ze Soriano i wsp. w Phys.Rev. B 75 (2007) 233417 podaja wartos$¢
tylko 0.1 eV, za$ Taguchi i wsp. w Phys.Rev.Lett. 100 (2008) warto$¢ 0.3 eV. Juz sam ten rozrzut
wartosci tego podstawowego parametru $wiadczy o braku teoretycznego opisu NiO w biezacej
literaturze.

W naszym podejsciu do opisu zwiazkow 3d taczymy fizyke ciala stalego z fizyka atomowa
i odkrywamy waznos$¢ orbitalnego magnetyzmu w opisie zwiazkow zawierajacych atomy 3d. Wielo-
elektronowa teoria pola krystalicznego uwzglednia rowniez silne korelacje elektronowe.
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