4. KVALITATIVNI SAMOEVALVACIJSKI ELEMENTI
· V okviru raziskav, vključenih v  program Teorija trdnih snovi in statistična fizika (P1-0044), smo v letih 2004–2007 razvili nove modele, teoretične načine in metode na področjih, kot so: fazni prehodi v notranjosti snovi in na površinah, statistična fizika kompleksnih dinamičnih sistemov, mikroskopski modeli močno koreliranih elektronov, frustrirani spinski  sistemi, kvantni sistemi na mezoskopski skali ter stabilnost kvantnih sistemov na motnje. Podrobnejši opis je predstavljen v nadaljevanju.

· Sodelavci pri programu smo skupaj z zunanjimi sodelavci objavili 111 izvirnih znanstvenih člankov, od teh je bil eden objavljen v prestižni znanstveni reviji Nature, 16 v Physical Review Letters, več člankov je bilo posebej predstavljeno na medmrežnem forumu Physical Review Focus http://focus.aps.org. Svoje delo smo predstavili v več kot 70 vabljenih predavanjih na mednarodnih srečanjih, od tega je 6 objavljeno, organizirali smo tudi 8 mednarodnih konferenc. Prof. Prosen je bil leta 2005  prejemnik  Zoisove nagrade, prof. Tadić pa   prejemnica nagrade Sklada »Marko Jarić« za izjemne dosežke na področju raziskav neurejenih in kompleksnih sistemov v l. 2007. V skupini je doktoriralo 6 mladih raziskovalcev, od teh je R. Žitko prejemnik zlatega znaka IJS za leto 2008. 
· Sodelavci smo tesno vpeti v visokošolski izobraževalni proces na Univerzi v Ljubljani in v mednarodno sodelovanje. V tem obdobju sodelujemo oz. smo sodelovali pri 6 EU-projektih z večstransko mednarodno udeležbo ter   pri 5 bilateralnih projektih.

· Čeprav so raziskave na programu temeljne narave, so naši izsledki relevantni za razvoj novih tehnologij in aplikacij, še posebej na naslednjih področjih: relaksorski feroelektriki, dinamične lastnosti  medmrežij, lastnosti mezoskopskih sistemov, kot so kvantne pike in kvante žice, termična prevodnost nizkodimenzionalnih sistemov, fizikalne in materialne lastnosti superprevodnih kupratov, kvantno računalništvo. 
· Ves čas svojega raziskovalnega delovanja skrbi programska skupina tudi za ohranjanje visoke ravni računalniške infrastrukture, ki je pomembno vključena v raziskovalno dejavnost. Sedaj razpolagamo s tremi, delno povezanimi visokozmogljivimi grozdi (HPC clusters).  
5. SAMOEVALVACIJSKO POROČILO

Sodelavci pri programu Teorija trdnih snovi in statistična fizika bomo tudi v prihodnosti nadaljevali visokokvalitetno raziskovalno delo ter vpetost teh raziskav v mednarodno okolje v EU in drugih projektih ter bilateralno sodelovanje,  vzgojo kadrov v okviru programa ARRS za izobraževanje mladih raziskovalcev ter v okviru možnosti skrbeli za ohranjanje visokozmogljive računalniške infrastrukture. Za dosego teh ciljev pričakujemo stabilno financiranje in pozitivno vrednotenje raziskovalne dejavnosti na področju temeljnih raziskav, podprto s skrbjo za  posodobitev potrebne raziskovalne infrastrukture, v skladu s smernicami EU. 

· Čeprav je programska skupina orientirana predvsem v temeljne raziskave, smo v našem okolju izobrazili diplomante in mlade raziskovalce, ki so že našli odmevna delovna mesta na tako različnih področjih, kot so informacijski menedžment, načrtovanje, izdelava in razvoj programskih paketov za  naročniško specifične spominske čipe in vezja, računalniško modeliranje pogonskih turbin, bančništvo in borzno posredništvo. Vse to kaže na velik 'spin-off'-učinek izobraževanja diplomantov in mladih raziskovalcev v okviru temeljnih raziskav s področja fizike. 
· Sodelavci smo tesno vpeti v visokošolski izobraževalni proces in mednarodno sodelovanje. 

· Naše raziskave na noben način ne ogrožajo družbe ali okolja. 

POVZETEK RAZISKAV OD L. 2004 DO DANES
  Uvedli smo model za  feroelektrični fazni prehod v barijevem titanatu (BaTiO3), kjer smo upoštevali dejstvo, da so ioni Ti premaknjeni iz centralne lege v smeri telesnih diagonal. Zato se sistem vede kot displacivni feroelektrik z dodatno komponento tipa red-nered. Izračunali smo odvisnost dielektrične konstante od temperature in frekvence.

   S sferičnim modelom slučajnih vezi in polj (SRBRF-model) smo študirali vpliv polarnih nanopodročij v relaksorskih feroelektrikih na pojav elektrostrikcije in piezoelektričnosti v anorganskih feroelektrikih tipa PMN. Izračunali smo odvisnost piezoelektričnega koeficienta od temperature in zunanjega električnega polja. SRBRF-model smo posplošili na primer organskih relaksorskih feroelektričnih polimerov, npr. kopolimerov tipa P(VDF-TrFE), obsevanih z elektroni visokih energij.  S termodinamskimi relacijami smo povezali koeficient elektrostrikcije s spremembami dielektrične konstante pod vplivom mehanskih deformacij. Rezultati potrjujejo veljavnost SRBRF-modela. Študirali smo tudi vpliv kristalne anizotropije na dielektrični odziv relaksorskih feroelektrikov. Uvedli smo mehanizem, ki opisuje spremembo polarnih nanopodročij pod vplivom mehanskih deformacij sistema. Izračunali smo dielektrični odziv za različne simetrijske smeri električnega polja. Rezultate smo primerjali z eksperimentalnimi podatki za relaksor PMN. Predlagali smo nov mehanizem za rast polarnih nanopodročij ob zniževanju temperature. Predpostavili smo, da električno polje vsakega nanopodročja polarizira okolico, s čimer se povečuje njegov korelacijski radij. To privede do pojava perkolacije, ko se posamezna področja zlijejo v makroskopski skupek. Relaksacijski čas za obračanje dielektrične polarizacije se ujema z empiričnim Vogel-Fulcherjevim (VF) zakonom. 

  V okviru statistične fizike kompleksnih dinamičnih sistemov smo študirali transport velike gostote delcev, ki medsebojno interagirajo v obliki čakalnih vrst na vozlih nosilnega omrežja. Določili smo številne kvantitativne pokazatelje koreliranega premikanja delcev po omrežju, njihovo odvisnost od strukture omrežja, ter indikatorje dinamičnega stanja omrežja pri prehodu v fazo "zamrznjenega" delovanja. Z uporabo podobnih numeričnih načinov smo določili statistične indikatorje kolektivnega vedenja omrežja genskih koekspresij, ki temeljijo na empiričnih podatkih o časovnih fluktuacijah genskih ekspresij v genomu gljive  kvasovke, ter pri samo-organizaciji vozlov  v skupke v primeru sklopljenih kaotičnih preslikav na omrežju.

  Razvili smo numerične modele in študirali transport elektronov in dinamiko obračanja magnetizacije s poljem v modelih omrežij samourejenih nanodelcev. Ugotovili smo, da kooperativno vedenje procesov tuneliranja posameznih elektronov vzdolž prevodnih poti skozi vzorec pripelje do nelinearne odvisnosti toka od napetosti, kar se dobro ujema z eksperimentalnimi meritvami v nanoplasteh. Medsebojna ureditev nanodelcev vpliva tudi na magnetne interakcije v samoorganiziranih agregatih nanodelcev in na obliko histerezne zanke pri obračanju magnetizacije s poljem. Pokazali smo, da se dinamika spinov v ozadju teh pojavov razlikuje od premikanja domenskih sten v klasičnih spominskih materialih.  

  Na področju raziskav lastnosti visokotemperaturnih superprevodnih materialov, predvsem kupratov iz družine YBCO in LaSCO, smo v okviru Morijevega formalizma in v tesni povezavi z numeričnimi simulacijami modelskih sistemov obravnavali dinamično susceptibilnost. Pokazali smo, da kombinirani način zadovoljivo opiše anomalno ω/T-skaliranje magnetnega odziva,  pojasni vzroke za močan vpliv nemagnetnih nečistoč (npr. Zn) na vedenje statične susceptibilnosti dopiranih kupratov v normalnem stanju in napove oster prehod med področjem veljavnosti teorije Fermijeve tekočine in področjem anomalnega vedenja. Z navedeno  metodo nam je kot prvim v svetu uspelo pojasniti tudi disperzijo magnetnega odziva nad energijo nastanka magnetnega resonančnega vrha, ki je centralni objekt raziskav zaradi ključnega pomena spinskih fluktuacij za mehanizem supreprevodnosti v kupratih in podobnih materialih. Vsi navedeni izsledki se kvalitativno, nekateri pa tudi kvantitativno, dobro ujemajo z eksperimenti. V okviru mikroskopskih modela kupratov smo numerično analizirali tudi transportne in spektralne lastnosti. Pokazali smo, da upornost pri nizkih dopiranjih kaže saturacijo pri vmesnih temperaturah in infrardeči vrh, skladno z optičnimi meritvami. Izračunane spektralne funkcije pri vrzelno dopiranih sistemih kažejo močno odvisnost od sklopitve s fononi, anomalno frekvenčno odvisnost, psevdovrzel in tudi zelo aktualni efekt slapu, hkrati pa elektronsko dopirani kuprati ne kažejo zapiranja energijske vrzeli z dopiranjem. Razvita je bila tudi teorija za mehanizem superprevodnosti preko spinskih fluktuacij. Pri tematiki koreliranih elektronov so se nadaljevale raziskave  idealnega oz. skoraj idealnega transporta v enodimenzionalnih sistemih, kar je privedlo do sodelovanja z eksperimetalnimi skupinami in do pridobitve EU-projekta s to tematiko. Predlagan je bil tudi nov način preskušanja veljavnosti Luttingerjevega vsotnega pravila na majhnih sistemih in možnost njegove kršitve.
  Obravnavali smo magnetne lastnosti Shastry-Sutherlandovega (SS) modela ter jih primerjali z meritvami na kristalu SrCu_2(BO_3)_2. Z Lanczosovo metodo pri končni temperaturi smo izračunali termodinamske lastnosti ter dinamični spinski strukturni faktor. Efekte končnega dopiranja, kot je formacija spinskega polarona v okolici nečistoče, smo razložili z novo variacijsko metodo.  Prisotnost polaronov se v spektrih dinamičnega spinskega strukturnega faktorja kaže v obliki novih spinskih ekscitacij v spinski reži, kar potrjujejo tudi eksperimentalna opažanja.

  Razvili smo novo variacijsko metodo za izračun gibanja ene vrzeli v antiferomagnetnem ozadju, ki jo lahko posplošimo na izračun mrežnih prostostnih stopenj.

  Razumevanje kvantnih sistemov na nanoskopski skali se je izkazalo za odločilno pri načrtovanju novih elektronskih naprav, kot so občutljivi senzorji in gradniki hitrih računalnikov. Na tem področju smo z ab-initio-izračunom pojasnili formiranje lokaliziranih elektronskih stanj, ki so osnova za razumevanje »anomalije 0.7« na pragu  prevodnosti kvantnih točkovnih stikov. Z na novo razvitimi numeričnimi metodami, kot so variacijsko-projekcijska, Monte Carlo in metoda numerične renormalizacijske grupe, smo pojasnili vlogo močnih elektronskih korelacij v sistemih sklopljenih kvantnih pik. Pojasnili smo tudi mehanizem formiranja kvantno prepletenih elektronski parov v kvantnih žicah in kvantnih pikah, kar je eden od bistvenih gradnikov kvantnih računalnikov.

  Izračunali smo prevodnost in različne korelacijske funkcije v sistemih kvantnih pik, sklopljenih na priključke. Pri tem smo uporabili Wilsonovo metodo numerične renormalizacijske grupe. Določili smo fazni diagram sistema dveh in treh sklopljenih kvantnih pik. Izračunali smo tudi separacijo med spinskimi in gostotnimi (izospinskimi) prostostnimi stopnjami v sistemu dveh kvantnih pik, ki sta sklopljeni s pasom prevodniških elektronov. Pokazali smo, da spinski ter izospinski pojav Kondo koeksistirata. Določili smo tudi področje t. i. Nefermijevetekočine v sistemu treh sklopljenih kvantnih pik. Ukvarjali smo se tudi z drugimi teoretskimi načini izračuna prevodnosti interagirajočih mezoskopskih sistemov, kot so sistemi kvantnih pik ali kvantne žice. Formalizem, ki smo ga razvili, v primerjavi s prej uporabljanimi načini v veliko primerih precej poenostavi izračun te količine. 


  Razvili smo numerično metodo, s katero lahko modeliramo mezoskopske sisteme v dvodimenzionalnem elektronskem plinu. Z metodo, ki temelji na teoriji gostotnih funkcionalov, smo raziskovali transportne lastnosti kvantnih točkovnih stikov. Ugotovili smo, da lahko znano "anomalijo 0.7" v prevodnosti kvantnih točkovnih stikov pojasnimo z nastankom magnetne nečistoče v stiku in posledičnim povečanjem prevodnosti pri nizkih temperaturah zaradi Kondovega pojava. Z našo metodo smo pojasnili tudi rezultate poskusov, s katerimi so na Univerzi Stanford v ZDA raziskovali elektronska stanja v kvantnih točkovnih stikih. Delo je bilo objavljeno v reviji Nature.

  Na področju nanomaterialov smo v sodelovanju z eksperimentalnimi skupinami najprej določili strukturo nanožic na bazi molibdenovih halkogenidov. Z metodami gostotnega funkcionala smo poiskali možne ravnovesne strukture, ki smo jih potem primerjali z rezultati rentgenskega sipanja in tako določili optimalno strukturo. Napovedali smo možnost obstoja  čistih in dopiranih nanožic Mo_6S_6, za katere predvidevamo odlične, skoraj enodimenzionalne električne in mehanske lastnosti. Pokazali smo, da imajo nanožice Mo_6S_3I_6  zelo elastične S_3-vezi med posameznimi Mo-oktaedri. Te vezi imajo dve ravnovesni legi, kar ima za posledico zelo nelinearne longitudinalne elastične lastnosti omenjenih nanožic. Z metodami gostotnega funkcionala smo tudi računali in primerjali z eksperimentom optične lastnosti  nekaterih nanožic na bazi molibdenovih halkogenidov.

  Razvijali smo splošno teorijo stabilnosti kvantnih dinamičnih sistemov na notranje ali zunanje motnje in njeno povezavo s teorijo dekoherence. T. Prosen in M. Žnidarič sta odkrila nov režim t. i. zamrznitve kvantne zvestobe, tj. nov tip perturbacij, ki omogočajo nenavadno robusten in stabilen časovni razvoj – npr. kvantno računanje. Kasneje smo razvili še teoretično obravnavo v okviru ensemblov slučajnih matrik in super-simetričnih metod. Predlagan je bil nov analitično rešljiv model adiabatskega kvantega računanja. Pokazali smo, da je kljub pospešitvi v primerjavi s klasičnimi algoritmi, časovna zahtevnost eksponentno odvisna od velikosti problema. Predlagali smo povezavo med integrabilnostjo in učinkovitostjo simulacij kvantnih koreliranih sistemov z znano metodo DMRG. T. Prosen je s sodelavci iz Coma (Italija) predložil nov mehanizem asimetričnega transporta toplote, ki ga lahko uravnavamo z nehomogenim magnetnim poljem.

PAGE  
4

