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V.3.1 Theorie - Zeitabhdngigkeiten

Einfluss der Polarisation :
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Magnetisierung :
a) Spin-Teil :

Qs =Z_ exp(ir . ri}{K X (s X &)}

Q.s=KkX% (Qs X K).
Qs = Z exp(ik . r;)si.

Qq ist Fourier-Transformierte der

Spin-Dichte ps(r) =1 8(r—ris:

Qs= J. ps(r)exp(ix. r)dr.



Magnetisierung :

Ms(r)=—2ugps(r).

Qs = — —— M), Spin-Anteil der

2 ..
’ Magnetisierung
Mg(c)= J Ms(r) exp(ix . r)dr.

b) Orbital-Komponente :

1
Quu = oo S explin . r)p X &)=~ & x (M o) x K}
where M, (k)= J. M, (r) exp(isc. r)dr.
Q.L=KX(QLX K),

Qu=-

Orbitale Magnetisierung
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Ubergang zu zei'rabhéingigen Operatoren
2

a
dQ dE’ = ('}’f{]) E (Saﬁ xaxﬁ) Z ZFd‘ (H)Fd(ﬂ')

X ;,E* Pa ()t IEXP(“‘IK . er’)Sf'd* IA.
X(A'lexp(irc . Ria)Sta|A )8 (E\ — Ey + o).
Summe iiber die Komponenten be1 Atom 1d !

Nun zeitabhingige Operatoren :

8E,-E,+hw)= —;—ﬁ I_: expli(E, — E\ }t/h} exp(—iwt) dt,

exp(iHt/RIA = exp(iE.t/h)A ).



Y puid| exp(—in. Rpa)S5a|A")
A
x{A'| explix . Ry 1S5 AV (F, —E,+Hhw)

1 |
=1 T nlAlexp(=inc. Reu)STat")

X{A'| exp(Ht/ Ry expline . Ry exp(—-i1Ht/h)
X exp(iHt/h)St exp(—iHi/ A} exp(—iwt) di

1 O
=5 LD (exp{—ix. Ry 2 (0)}Sra(0)

xexplin . R (0S50 exp(—tws) dt,

Sk (8} = exp(iH/ R)SE exp(—iHt/R).

_ Annahme : Bewegung der Kerne ist von den Spins entkoppelt =>



Faktorisierung :

(explise . Ry 4(0)}ST4(0) expline . Ria()}Sia(t))
= (exp{—is. Ry (0)} explixc. Ry (0)}(ST4 (0)SH (1)),

Damit folgt der magnetische Streuquerschnitt (lokalisierte Spins):
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- Im Falle eines Bravais-Gitters :

, % 2 k! . _ ]
#;:E, =T00L ZNGEF U T (Baa — Roks) L explise. )

X J‘ (exp{—ix . uo(0)} explisc . m()})

x{SE(0)SY (1)) exp(~iwt) dt, (

-Korrelationsfunktion :

nun muss man statische und zeitabhangige Terme auftrennen
und dann Cross-Terme bertlicksichtigen



a) Statische magnetische Streuung :
statisch nuklear mal statisch magnetisch

b) magneto-vibrationelle Streuung :

magnetische elastisch plus nuklear inelastisch

=» Phononenbeitrag aufgrund der magnetischen Wechselwirkung

c¢) Inelastische magnetische Streuung

keine Anderung in dem Phononensystem
d) Streuung, die in beiden Bereichen inelastische ist

=» inclastisch nuklear-magnetische Interferenz



Verallgemeinerung : Magnetisierungskomponenten

Fourier-Koeffizienten der Magnetisierung




Streu-Querschnitt eines Paramagneten :
- keine Korrelationen : keine t-Abhangigkeit

do y : S g L st ,
— = (yro) {3eF (1)) exp(—2W) ) (8.5 — Kakpg )N . explix. IXS3ST).

d(}

- keine rdumlichen Korrelationen aul3er ,,auto*~-Korrelationen :
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-gesamte Is)aramagnetische e 2yro)’ N{3gF (k) exp(—=2 W)S(S +1).
treuung :




V.3.2 Streuung an geordneten Systemen

Spin-Wellen
jedes Atom hat Spin S der Lange {S(S+1)}”
jede Komponente hat m=-S,...,+S
bei endlicher Temperatur 1st geordnetes Moment nicht vollstandig
Reduktion aufgrund von ebenen Wellen : Spin-Wellen
Quantisierung : =» Magnonen

Lineare Spin-Wellen-Theorie (vgl. harmonische Gitterdynamik) :

H=-) I - ['S;. 5 Ferromagnetisch !
i

Achtung : hier taucht jedes Paar zwei mal auf'! ! !

J(U=-1)=J(1'—-1)



Erinnerung Quantenmechanik : Drehimpulsmomente

S,» S, und S, sind die x,y,z-Komponenten eines Drehimpulses
in Einheiten von h
(gleichgiiltig ob Spin oder orbitales Moment)

$?=S,+S*+S,>  jeder derS,, S, und S, vertauschen mit S*
aber nicht untereinander
[S%S,]= [S2.8, 1= [S%,S,]=0
aber [S,,S,]=1S, etc.
man definiert : S™=S +iS, und S=S§,-iS,

Eigenfunktionen existieren zu S2,S,
Eigenwerte : S? : S(S+1) fur S=0,1/2,1,3/2, ...
S,: -S,-S+1,...,+S
SHS,m>={(S-m)(S+m+1)}”S,m+1> also S*|S,S>=0
S-S, m>={(S+m)(S-m-1)}”S,m-1> also S-|S,-S>=0



Holstein-Primakoff Transformation (1940) :

Einfiihrung von Vernichter- und Erzeuger-Operatoren :

RE-M.

Verschiebung der Komponente

Lineare Ndherung




Holstein-Primakoff Transformation (1940) :

Dann driickt man die S-Terme in den Erzeuger/Vernichtern aus
Fourier-Koeffizienten :




Holstein Primakoff Transformation (1940) :

Komplikationen entstehen durch die x- und y-Terme :

=3(SiSr +S:S,)+SiSt.

keine I=1°-Terme S, und S;. kommutieren

,: (I-U')S;Sr +SiSi).




ahnlich wie bei Phononen : Fourier-Transformierte der J‘s




Zeitabhdngige Form der Erzeuger/Vernichter-Operatoren

a(t)=N""" T expli(q. | —wqt)}b,,

a; ()=N "2 exp{—i(q. I —wyt)}b,.

- Spin-Wellen:  Hamilton-Operator in Magnonen-Termen

-;H=HO+Z h‘”cb:bqv
q

=—S5°N#(0)=—-S"N L J(p).

hwe =25{#(0)- 5 (@)}




Einfachstes Beispiel :
Nur r nidchste Nachbarn koppeln mit J

- einfach kubisch (Konstante a) ho,=Dq* mit D=2JSa?
- hochste Energie ,,entspricht* Flippen eines Spins !



Beispiel: ferromagnetische Spinwellen

T = 0: Ausrichtung der Spins entlang der Quantisierungsachse (bzw. Nullpunktsbewegung)

N Ionen in linearer Kette
Richtungsquantelung:
Gesamtspin in einer Richtung N/2, N/2-1, ..., -N/2

U . =-N2JS’

T > 0: Abweichungen der Spins von der Quantisierungsachse, propagierende Spinwelle

Q O QQ Q QQ O diskrete Werte fur Winkel &: SN cosd = SN —n

TTITTT R e ™



Klassisches Beispiel Fe

magnon dispersion in Fe
Shirane et al. (1968)
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Inelastic neutron scattering
at high pressure ?

“Paris-Edinburgh” high pressure cell

capacity 250 tn, mass: — 50 kg
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Magnons at high pressure

Intensity (counts)
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Ein-Magnonen-Streuquerschnitt :
Analog zu dem Vorgehen bei Phononen kann man die Matrixelemente
tiber die Spinwellen berechnen :




Ein-Magnonen-Streuquerschnitt :
Analog zu dem Vorgehen bei Phononen kann man die Matrixelemente
tiber die Spinwellen berechnen :

.. ™~ Polarisations-
- Faktor

- nur transversale Terme geben inelastische Streuung (Achtung Doménen)!




V.3.3 Einteilchensysteme: Kristallfeldanregungen - Theorie

Kristall mit schwacher magnetischer Kopplung zwischen Ionen: Einteilchenproblem

z.B. seltene Erden mit niedriger Ubergangstemperatur fiir magnetische Ordnung
dominante Wechselwirkung wird von den umgebenden Ionen bereitgestellt:
einzelnes Ion in elektrostatischem Potential benachbarter Ionen (Kristallfeld)
Grundzustand des isolierten Ions: J Multiplett mit (2J+1)-facher Entartung
Entartung wird durch Symmetrie des Kristallfelds aufgehoben,

Anzahl nicht-entarteter Kristallfeldniveaus wird durch Kristallsymmetrie bestimmt

Magnetische Streufunktion
2

d’c - l 2k_f 2 ) _& y 2 )
dew‘N(zg”‘J) QT exel 2W(Q)>;(l QZJI<Fm|J T, > 5(ho+E, ~E,)

+J
Kristallfeldzustinde: | In >= M;JAn(M )IM >

Anregungsenergien sind unabhingig vom Streuvektor Q, gestreute Intensitit nicht!

c* @ @ @

Q L e: transversale Uberginge

I<‘>e O O Q| e: longitudinale und

transversale Ubergiéinge mit halber Intensitt
Q

N

—» a*




Experimentelles Beispiel: Kristallfeldanregungen in einkristallinem PrNiSn

Pr3* : J =4, maximal 9 Kristallfeldniveaus

frithere Messung mit HET (ISIS): 8 Anregungen im Energiebereich 2-28 meV

Vorhersage eines Energieniveaus bei 0.5 meV

Messung am kalten Dreiachsengerit V2 (FLEX), HMI: Anregungen im Energiebereich 0.4 - 4 meV

I_10 Fl Fz F3 d 2 Q 2
> 29 1=« ||kT | J|T, 5]
C PR |< m | | n >|
> dQdw Q
>
C*
]
w4+ +
§ | 1 i
Q .
50 ]I/_
. T 2.4 meV Mode wird nicht in [100] gefunden:
R 3 :1 . polarisiert || a*
L imcV)
Fig. 1. Inelastic scattering from PriNiSn at ¢ = (001) at T = 6 K, showing :
the 0.5, 2.4 and 3.5 meV modes. The lines are fits to gaussian functions. The Osmev MOde_ und 3.5 meV Mode werden mit
counting time of 1E6 monitor counts coresponds to 7 min at 2 meV energy glelcher IntenSItat el’ltlang [100] und [00 1] gefunden .
transfer ..
e polarisiert || b*

E. Beirne et al. Appl. Phys. A 74, S910 (2002)



V.3.4 Aktuelle Beispiele

V.3.4.1 Spinwellendispersion in Cs,CuCl,

a b
b C*I
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a: Magnetische Kopplungen in Cs,CuCl, Ebenen:
Dreiecksgitter mit anisotroper Kopplung J‘<J

b: in der Konusphase auftretende magnetische Satellitenpeaks
(offene Kreise) nukleare Peaks (gefiillte Kreise)
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R. Coldea et al. PRL 88, 137203 (2002)



V.3.4.2. Mehrteilchensysteme (Cluster): Dimere - Theorie

Heisenberg Hamilton-Operator: ~ H =-2JS, -S, J : Austauschintegral

dzg 5 kf , )
sy = NORY LI FQF exp-W @,

xz(l—g—%] i (1-cos(Q-R))[< ST, |S > 5(hw+E, —E.)

charakteristischer Term

direkter Zusammenhang zwischen Kopplungsparameter J und mef3baren Energieniveaus

E, =-J(S(S+1)-2S,(S, +1))



Experimentelles Beispiel: Triplettzustande in TICuCl,

TICuCl, : paarweise Anordnung der magnetischen Cu?* Tonen (Dimere) mit antiferromagnetischer
Kopplung

Grundzustand: Singulett; Angeregte Zustdande: Triplett-Zustinde

Q
S}

) |
ARS @' 1 | i AuBeres Magnetfeld hebt die Entartung der
LY Ty oH=0T | . angeregten Triplettzustidnde auf.
al i S 1 9 1 Bei kritischem Magnetfeld H- = 6 T:
3 OO—"-!.H:’ - Vg , j Singulett und unterster Triplettzustand sind
EP R .0' energetisch  entartet und  langreichweitige
b S P magnetische Ordnung wird beobachtet.
n P e H.:  Quantenkritischer Punkt (Bose-Einstein-
o oo o> | Kondensation)
I ~o— | ® T-15K
0 7\ Lo b Iy |\. \. , Jl | | | | L \‘w L \7-|:§0| r\‘nwl(\ L L.
0 2 4 6 8 10 12 14

Field strength (T)

Ch. Riiegg et al. Nature 423, 62 (2003)



Bose-Einstein Kondensation in T1CuCl,

4 T T T T T T T T T T T T T T T T ]
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- —— Linear fit ) P
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: =041 0 1.0
(0% . Momentum transfer (0 gy 0) (r.l.u.)

00 02 04 06 08 1.0
Momentum transfer (0 g, 0) (r.l.u.)

Dispersion der niedrigsten Triplett-Mode im feldinduzierten,
geordneten Zustand eines Dimersystems in Ubereinstimmung
mit theoretischen Vorhersagen aus BEC Theorie.

Ch. Riiegg et al. Nature 423, 62 (2003)



BENSC-Probenumgebung:

2 - Motee

. I B
I Top Flange -_?F\? ---""'_:-i-_-_
Magnet Cryostats with Vertical Field

System| System [Temperaturel Magnetic Field Sample Space [Thermomet
Code Construct Range Max.JAsy.fAcc. | Dia./SplittAngle Sensors

V-1 1.5K - 200K 12T /nofrings  <20mm/20mm/2° Cernox®
1.5K- 100K 14,5T /nofrings  <20mm/20mm/2°  Cernox® g
+ DY- 14,5+2 5T ° ® g |
booster Cl 1.5K - 80K [ <20mm/20mm/2 Cernox
VYM-1B Ol 1.5K-200K 12T /nofrings  <20mm/20mm/2° Cernox® B
Ol 1.5K - 100K 15T /nofrings <20mm/20mm/2° Cernox®
+ DY- )
booster ]| 1.5K - 80K 15+2,5T /hofrings <20mm/20mm/2° Cernox®

=)

V-2 Ol 1.5K- 300K 7T fyes/rings <50mm/30mm/5° Cernox

5T -] ® Regulation
VM-3 AS/Ol 1.5K- 300K Inof3x5°wedges <50mm/30mm/0 Cernox L Thermomeer
55T ) @ | :
VM4 AS/Thor 1.5K-800K | o 2ot e SOMMMOmmMASS®  Cemox® | | | || I fH— voone
i) n-Beam
E I _Ig.
§
Ef;:o; _]__._._- TL_ | 'Is'k?rlr?\imeher
651 Semple

Kombination von *He/*He - Dilution Insert
("Dilution Stick") mit Vertikalmagnet VM-1/VM-1B:
Temperaturen bis zu S0 mK bei B=14.5-15T

Kombination von Dy-Insert mit Vertikalmagnet VM-1/VM-1B:
Temperaturen biszu 1.5 KbeiB=17.0-175T

http://www.hmi.de/bensc/sample-env/index en.html



V.3.4.3 Magnetismus der Kuprate

» Quasi-2D Materialien
YBa,Cu,Og,, > Gestapelte CuO,-Ebenen
. » Getrennt durch Ladungsreservoire
v (kontrollieren Ladungstransfer-
b 0—'—".; o Mechanismus)
® * ® 4 ® Cu » CuO, — Ebenen tragen anomale physik.
Y Eigenschaften
.. . .i Q Ba
m\\ La,_Sr,CuO,
Cu-O planes
_,rr-”f.) SC-plane 7 | Cu0o, ."J.'J- \J.-_’ 0
Reservoir g D : i .
e e R cvo. | S

Cu-0O chains




Eine CuO,-Ebene

Dotierung mit Lochern

Jof o f oS

o ° ® ° Supraleitung bei

"/ /‘7’ / . /‘7 spezieller Dotierung

Aok oF o f

AV EVEVEN WA

® Oxygen @ Cu




Generelles Phasendiagramm?

Regular Metal

Temperature

Magnetic
Interaction
Phase

Loch-Dichte



Mechanismus I 9

Superconductivity in High 7. Cuprates: The Cause is No Longer A Mystery

Philip W. Anderson
Joseph Henry Laboratories of Physics
Princeton University, Princeton, NJ 08544 (2001)

I discuss various direct calculations of the properties of

the one-band Hubbard model on a square lattice and con-
clude that these properties sufficiently resemble those of the
cuprate superconductors that no more complicated interac-
tions are necessary to cause high Tc superconductivity. In
particular, I discuss phonon effects and conclude that these
may be effective in reducing Tc and the gap in electron-doped
materials.



Mechanismus II ?

Theory of High-Tc¢ Superconducting Cuprates Based on Experimental Evidence

ACAL Abnikoson
Muaterials Science Division, Aroonne National Laboratory
L7 South Cass Avenue, Argonne, llinois 60439, US4
(January 8, 2004

A model of superconductivity in layered high-temperature
superconducting cuprates is proposed, based on the extended
saddle point singularities in the electron spectrum, weak
screening of the Coulomb interaction and phonon-mediated
interaction between electrons plus a small short -range repulsion
of Hund’s, or spin-fluctuation, origin. This permits to explain
the large values of Tc ....



Es geht auch

ohne
Theo-rie/retiker

TOSANOUMI

(Sumo Wrestler)
Heinht of Tosanoumi  186cm
Weight of Tosanoumi  142kg
Weight of disk Gilky
Total weight 202ky

B MEES EEEmGS



Lineare Spin-Wellen-Theorie : Antiferromagneten

H =3 J()Sn-Smirt 2 J(r)S,.Spirt

r
m,r

+ ZRJI(R)Sm . Sm—!—RF*'" ZRJ‘Z(R)Sn . S1:1+R"_

—grpp(H+Hyy) 3 Sia—gapp(H—H, ) 3 S5,

m n

Grundsatzlicher Unterschied :
Gitter bipartit (zwei Untergitter)
< Summen tiber m und n und Verbindungsvektoren r
Kopplungen innerhalb eines Gitters : R
hier zusatzlich : Anisotropieterme und externes Feld

Bemerkung : jedes Paar zwischen den beiden Gittern tritt doppelt auf



Lineare Spin-Wellen-Theorie : Antiferromagneten

Foran antiferromagnety, — g, = g, H,, = Hy, = H,, 8, = S, = 8, . .
and # = #, = ¢’. This means that the functions a,, a,, b, and b, c1ne AI't magHGtISCher AtOmC !

satisfy a;, = a, = guy H and

by — by — 28(0)— 25 (0)—F" (@)} guan Hoy — b 533, unterscheide J und J*¢ inter- und
s Q(q) = [1P— (257 (@) “#% " intra-Subgitter

with hawg, = (—1)guy HHQ(q) (@ = 0, 1). (9.239)

= 2 exp(—iq.1)J(r) = #(0)—4¢* 3 r*J(r)

and we define J® =3 r2](r), (9.240)
i.e. J(0)—7(q) =~ +qg2J®. (9.241)
Similarly, F0)—7'(q) = §q2J'®. (9.242)

(In (9.22) we defined the moments " through I* = X, ["+2J (1)/Z, 12 (1).
In the notation of (9.240) this would read J®+2/J®))

Though (9.241) and (9.242) hold rigorously at small q only for cubxc
crystals, it is often a good approximation to use them in other cases.

hwga = |91 H,{4S 7(0)-+gpp Haj+
+1q2S{48,7 (0)(JO—J" @) —2gpy Hy J' O+ (—1)"gps H
nd this simplifies to

vhen H, = 0. fiir kleines q : lineare Dispersion



Antiferromagnet mit ndchster Nachbarkopplung :

1

ORI (g I

- maximale Energie : 2J*S*Anzahl der Nachbarn (1) !



Untergittermagnetisierung

(i) = 5 T 28 sz< aSq)

B 145, e __}
_S-WZ{( - )coth(gia B —1L.

q

-Untergittermagnetisierung

5/ 1 1+hy) nimmt mit Magnonen-
=5y . ( &y )_ ' Besetzung ab
(Sz> — S—S(S}:)n-—.}_ z (l‘i'ohzt) , 1*_“_ . = Effekt bel T:O
N - bq Jexp(liwgB)—1
For small g and &, = 0 (see eqn (9.17)) ) . . .
£ — a3y — Dgj2rJS, - T Abhangigkeit

ich def ' i LSbei FM

which defines the parameter D for an antiferromagnet. Hence Vgl T Cl1

1
N 2 (1—52) exp(hwy B)—1

=s]

1 R vB(LB )
J | o oq exp(BUg)—1 ~ 3\ b ) “2)

N (2m)3

0




Strukturfaktor :

Q2o \(D 2 o1 Kk

2.7} | |
X( ;‘;) Z Z (nq,u—i_'zl_:i: }Z)B(ﬁwq,aq:}bw)a(x:':q__.r)x
a=0,1 q,v
q X{’uﬁ—l—vg—l—Quqvqcos o.th |

1f 2p = m, where m is some lattice vector of a sublattice, it follows
by definition of the reciprocal lattice vectors = that

p.T = $m.T = 7 X integer. (9.263)

Thus cost.p = +1 -(9.264)
according to whether the integer is even (4) or odd (—).

For instance, consider a b.c.c. lattice. In this case the sublattices are

simple cubic lattices, p = 1a(1,1, 1) and the reciprocal lattice vectors t
are given by 9

X = o (T2, T3, T3),
where 7, 75, 73 are arbitrary integers. The reciprocal lattice vectors for
a b.c.c. structure, however, are given by

27
T.n = ? (Tl, 72, T3),

(215';\?)%&?1 - (1 +h“‘ + dg‘-'i)-'“} ‘zéjcv

1 .

1 o @
(m) = e

-Struktur-Faktor abhdngig

vom Streuvektor
-Messung an AF Bragg-Pkt.en
- 1/E Term !



Vergleich AFM und FM :

FM : ho =Dq?* mit D=2JSa* fiir kleine q
S(Q, ®)=S * Bose (+1 bei Erzeugung) * 6 Funktionen (E,q)

AFM : ho,=hcq mit c=rJSa'h fiir kleine q
S(Q, ®)=S * 1/E*Bose (+1 be1 Erzeugung) * o Funktionen (E,q)
* Strukturfaktor !
ho=2*r*J*S maximale Energie



Kuprate : Anregung im AF - Zustand

180 T ]
o e |
3
E
£ = » Wichtiger Parameter :
Cu—O—Cu Superaustausch-WW J
h (rlu) » Spinwellen-Anregung:
) Rrgeuall g startet linear geméfl o, = cq
d b aus ¢ folgt J: ¢ =+2-2-S-Z -a'J
)
E, 140 l"“z nun4 Nd CuO
g ] YBCO,, : J=130 meV
5 {
% V“}'-'-“ Pr Cuo_

a(A) Bourges et al., 1997
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High-Energy Spin Waves in La CuO,
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Kommensurabilitdt und Inkommensurabilitat
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Bourges et al., 1999
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;?’ :u

» Kommensurabilitit:
magn. Streuung beim AF-Impuls (72,72)

> Inkommensurabilitit:

Versetzung der Peaks (magn. Korrelation) um
0 1n (100) + (010) Richtung von (Y2,2) weg
Magn. Anregungen bei

Q)12 = (/a- (1£ 0); w/a) und (n/a; w/a - (1£ 0))

Mook, Dai et al.



Kommensurabilitdt und Inkommensurabilitat
in YBCO und LSCO

LSCO

» Erhohung der Energie fiihrt zum
Verschwinden der Inkommensurabilitat

» Steigt linear mit der Dotierung an
Sattigung be1 x > 0,12

Lai Sy 4 Culy
0 = Oyt )+ (2], 7}

0.15 |- -

— ey

P Srdoping
@ Oxygen-doping
[ Loy oo Se,Cu04

3 En-substiutlon

T m
o=
oD O =

TWTENSITY {ct=/40 man)

(@) Owygen-reduction

Xyt 1998



Kommensurabilitdt und Inkommensurabilitat
in YBCO und LSCO

YBCO
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Mook et al. 1998

YBCO

Erst fand man um (n/a; w/a) zentrierte magn.
Fluktuationen

IK Peaks bei E = 25 meV in YBCO
—> LSCO dhnliche IK bei Energien < 35-40 meV

Abnahme der IK mit steigender Temperatur und

Energie

Erhohung der IK mit steigender Dotierung
Sattigung bei 6 = 0,1 flir x > 0,6

0.15

010 1

& (rhu)

0.05 +

0.00

0.00 0.05 0.10 0.15 0.20

Effective hole concentration, p

Arai et al., 1999
Bourges et al., 2000



[ Streifen-Phasen }

Streifenordnung in La, ,4Nd, ,Sr, ,CuQO,

J. Tranquada et al., nature (1995). a0,
1.0
‘Fosf
c
La Nd, Sr, Cu0, Q = (2+4 0, 0) .:.9 0.6
[
§ 0.
a s 5
(200) 2 0.
oo DOG -4
(o) (b)
0O o oo
)
a a g
(000) o o (020) S
Q
&
s :
(e}

v A it
0 50 100 150 200 250 300
Temperature (K)

—0.30 -0.25 -0.20 ~0.15 0.15 0.20 0.25 0.30
& A

Widerstand :

. Halbleitende Charakteristik
Streifenordnung :

Ladungen ordnen sich in Streifen
= AF-Ordnung dazwischen wiederhergestellt




Energy Transfer (meV)

Kommensurabilitdt und Inkommensurabilitat

100 71— S I DN
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[ e
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0 T ry n T

YBa:CuzOs7 T=20K

03 0.4 0.5 0.6 0.7
Q2D (r.lu.)

Arai et al., 1999

Intensity {(arb. unit)

0.2 0.3 0.4 0.2 0.6 0.7 0.8
0. Irlul

Arai et al., 1998

in YBCO und LSCO

YBCO

» Erst fand man um (n/a; /a) zentrierte magn.
Fluktuationen

» IK Peaks bei E = 25 meV in YBCO,
—> LSCO dhnliche IK bei Energien < 35-40 meV

» Abnahme der IK mit steigender Temperatur und
Energie

» Erhohung der IK mit steigender Dotierung
Sattigung bei 6 = 0,1 flir x > 0,6

YBa,Cu,0
015 :::::::::z:l-':::a:,.[::::::
0.10
2 |
0.05 + Arai et al., 1999
1 Bourges et al., 2000
0.00

000 005 010 015  0.20
Effective hole concentration, p



Spin dynamics in Stripe ordered Lay;sBa;/;sCuQ4

Non-superconducting 250
h) E =200 + 10 meV
128 9 0.41
' ' 200 e
\ Two-leg /
.08 no 0.36 n
- spin ladder
50}
(g) E = 160 + 8 meV = £
= 1.74 019 ©
2 - o £ 100}
s =
6 1.00 016 &
g D
S E
2 028 o 013 £ 50}
> — L
£ 05{NLE =120 £ 8 meV 8 i o
3 188 5 S 046 E $
G ) " o
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Momentum, h (units of 2n/a)
Vojta et al, Uhrig et al, Seibold et al

Tranquada et al, Nature, 429 534 (2004). PRL 2004-2005



La;/sBa;/sCu0O4 and YBay;Cu3O¢ (T¢=62 K): Universality ?

Non-su

d) E = 80 + 10 meV

¢

(b)E=36 =2 meV
0.5

Momentum, K (units of 2x/a)
=
=)

0.5

(a)E=6 %2 meV
0.5 : ]

.

15

1.0
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f {h E =200 % 10 meV
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1.
08 00 0.36
088 | 0.32
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174 05 ' 0,19
11.00 00 Hons
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Tranquada et al, Nature, 429 534 (2004).
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Resonance peak (optimally doped): Q- and T dependences
Discovered by J. Rossat-Mignod et al, Physica C, 185-189, 86 (1991). 41 meV peak

A
o
o

.

Neutron Intensity (a. u.)
W
o
(@]

L0 [ . T L
YB32Cu306.97—
— (r/a,t/a)

L | P
(0,0) (n/a,m/a)  (2m/a,2m/a) O 50 100 150
Wavevector Temperature (K)
1600
: Bi,Sr,CaCu O (a) Bi,S r,CaCu,0 (b)
| E = 43 meV —<—T=10 K
LR g —®— T=100 K . Q=(q.q,-14)
(T_=~90 K) O d E=43 meV

1400 |

1300 |

Intensity (cnts / 2 h)

1200 L0~
0 0.25 0.5 0.75 1

(9.9,-14) (r.l.u.)

. Background
L T | £ i

Temperature (K)

50 100 150

Qar =
(1/2,1/2) =
(7/a,7/a)

PRB, 53 876
(1996)

Nature, 398
588 (1999)



RPA-approximation : itinerant magnetism

Pauli -paramagnetism — DOS(E-Fermi)
Stoner interaction yields an enhancement of the
susceptibility : H,,,o =1 N, Ngyoun

mag

Mazin and Singh : 1997, 1998, 1999

I= IRu VRuz +2 IO vO2

Vruo - CONtribution of Ru-d and O-p orbitals to the DOS

O can not contribute for antiferromagnetic fluctuations !
1(q)=0.43eV[1+(0.08q>)]!

Xo(Q)
1-1(9) x,(9)

a=>1:
divergency and magnetic order

x(Q)=

a =1(9) x,(q)



Electronic band structure
4+,
& s 4d4 A / €, Sr,Ru0Q,

Free lon t,
WM de(—)'Y FS

dy,.d,, <o.p FS

Crystal Field

Y ~"
v FS (2 dim.) o and 3 FS (1 dim.)



Fermi-surface

dHvA A. Mackenzie et al. PRL (1996)

van Hove singularity

character DOS

d,.d, 13%
d,,d,  30%
. 57%
My kg [T (&)= T(Ekiq) )]
)(O(CI)ZZ kis(k+a); ki (k+0);
Kij g(kHI)j _EQi

M =1 intraband =0 interband




Fermi-surface nesting

Mazin and Singh ,
PRL (1999)

FIG. 1. Calculated bare susceptibility for Sr; RuQy

M kis(k+0); [ f (gki ) — f (g(k+q)j )]

Zo@=>] M =1 intraband =0 interband

ij g(k+Q)j - gQi

-d,, and d,, Fermi surface-sheets are flat
==> large susceptibility at (0.3 q,) and (g, 0.3)
AND Peak at (0.3 0.3)



| nelastic ds _, 2FQ) _ x"(Qo)
neutron scattering|** = ™ 1w 0)

0.

P
-ESED""I""I""I""450 00
E L —a— T=104 K O T=286 K 0
g 300 1/ Ny 400 50
o 250 F - 250 00
‘E : Qs
= 200 - - 200
E | é H - o 150
~ 150 1 250 100
z = o :
th 100 E
E 200 0
'E ED I TN TN T NN TN TN TN N N TN T TN A T T A | .150 O.
— 0.1 02 0= 0.4 0k

(1.3,K,0) 50

Sidis et al., PRL 1999

Braden et al., PRB66, 064522 2002; PRL92, 097402, 2004.
- Scans at constant energy, E=6.2meV, along
Q=(1.3 y O0) show a clear peak
-incommensurate fluctuations due to nesting in
one-dimensional bands



Energy-Temperature-

dependency
I'w
2" (@, @)= 2'(q;,0)
! T+ 0’
x‘(qe0) and I'and FWHM
vary as function of T
- all indicate a close instability !
10 [
5 T TN SrEZRu04 .
% 5 | |°Tde\ II/;/Fermli.—liquid ]
5103t AP
_
;é 102 3 T=10K
R 5
1 L 11 R DS
0 100 200 2
T (K) 10!

0.01 0.1 1
Braden et al., PRB 2002 o/T (meV/K)



V.4 Polarisierte Neutronenstreuung

-Erzeugung
a) magnetische Monochromatoren
b) Bender — Supermirror-Guides
c¢) He3-Spin-Filter



Neutron polarization

www.1ll.fr

Like Bragg reflection,
neutron refraction depends
on the spin state.

Curved guides that allow the
total reflection of only one
spin state.



SHe

spin filter

3He spin filter




Polarisierte magnet. Neutronenstreuung

ein- und ausfallende Neutronen mit Spin-Zustand

(o|6-8,(0)o")c'|5-S , (t) o)) =

(+5+ (s5,(0)s5 (1))

Non spin flip:
S |H SLlg

fied
o

<
(308
Y o s
<

0
S, <t>>
a(t)

\_ —> + SI



Erinnerung : Quantenmechanik : Pauli-Spinoperatoren

Fur S=0.5 nur 2 S_-Eigenfunktionen
|74, 2>=:u |/2,-Y2>=:v

<u|u>=<v|v>=1 und <u|v>=<v[u>=0

STu=0 S*v=u Su=v Sv=0

Pauli-Spinoperatoren : ¢, =2S, etc.
werden nur fiir S= 2 benutzt

o,=5*S o,=-1(S"-S")



Polarization : fixed through the guide fields

Type of scattering

Nuclear coherent
Nuclear isotope incoherent

Nuclear spin incoherent
Magnetic

H//x - Hlx

per 20 minutes

trons

Neuw

Couk]
-1 0 | 2

Ad, [degree




Polarisierte Elastische
Neutronen—Streuung

R T

k¢ k¢
1 Lo
I, — 1, =2(b*m+bm*)
-polarisierender Monochromator
ferromagnetische Substanz + Ausrichten der Doméanen mit Feld
Fges:FN:I:Fmagn.
man bendtigt ein Material mit | Fy [= | F .., |
=» Ausl6éschung einer Spin-Komponente



Polarized Hot Neutron Two-lxis Spectrometser
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Figure 1: The experimental values of
the magnetic form-factor measured
at the h0. Bragg reflections of Cr,O,.
The smooth curve is the spin-only
free ion form-factor for Cr3+
normalised to 2.5 .

Formfaktor-
messungen

-Bestimmung der Flippingratios
Feld senkrecht
bestimme [, and I,

[p,=(F NTFw)?
=(Fy-Fy)?

down

=(FytFuwW?(Fy-Fy)?

=(1+y)*/(1-y)?
mit v =F/Fy,

down

Iup/ IdownN1 +4'Y
wenn Magnetismus schwach



Organic
Magnets

if L=0, then F(k) 1s the
Fourier transform of the
spin density

Experimental spin density in the Tetracyanoethylenide
organic free radical-ion. Fourier data were obtained in
polarized neutron diffraction experiments. Real-space
density maps were than reconstructed with model-
enhanced Maximum Entropy method.

A. Zheludeyv, et. al. J. Am. Chem. Soc. 116, 7243-7249 (1994).



Which band is responsible for magnetism in Ca, ;Sr, ;RuQ, ?

i' {0 0 4) reflection

| % « H=T

A‘%‘l s H=4T
...

B ﬁ .. M

X’“«. .

Temperature, K

N

b




take-off angle 7° <2, < 38°

wavelength 0.42 A < <0.843 A

high-flux, Cu,MnAl (111) .

low resolution d = 3.362 A D3 = leff‘ﬂktOmeTer
1x107 n.cm2.s!

less-tlux, Co, 4,Fe, s (200) ILL

better resolutiond = 1.771 A

2x10% n.cm2.s!

Zero-field option
Cryopad

40mK < T < 300K
SHe spin analyser
P..(0) =70%
60h < T, <120h




Determination of the magnetization distribution in Cr,O;

using spherical neutron polarimetry
P. J. Brown, J. B. Forsyth, E. Lelievre-Berna and F. Tasset

J. Phys.: Condens. Matter 14 (2002) 1957-1966

[00.1]
1/6
A
=
N L | >
-1/8
0 1A 12

k 1

Maximum-entropy reconstruction of the density corresponding to the difference between the observed
magnetization distribution and that calculated from the multipole model. The section shown is perpendicular
to [0 1 0] and passes through the origin. The contours are logarithmically spaced with a factor of two between
successive levels. The highest contour is at 1.0 uB A3; negative contours are dashed. The filled triangles

mark the Cr3* ion positions; the one farthest to the right in the diagram has positive spin.



IN20
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Polarisierte Neutronen+
Polarisationsanalyse
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polarized neutrons (IN20 at ILL)
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importance of the anisotropy : Eremin et al. (2002), Sato and Komoto (2000),
Kuwabara and Ogata (1999), experiment : Servant et al., Kawano et al.

- - L2/ s (1.3, 0.3, 0)
80-:1;5n:tic Sianr:ev j e | 3L ’. T=1.6K 1'zz~8 meV
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- there iIs sizeable anisotropy : a factor 2 11!



polarized neutrons (IN20 at ILL)

S
S

K, —41 &' |'5 ='15'mév ]
600 LT = 150 K % _
S 500} %
S 400}
: | A
g3 7% |
S 200} : i 1 (0.7 0.3 0)
100} 2 T ] ‘\.(\1: 0)
. --'. T >
T OS——e—"1.2 14 16
(Qh, Qh-1, 0) (1.3-0.30)

-first clear INS evidence for a — still weak -
quasi-ferromagnetic contribution !
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Marshall & Lovesey Theory of thermal neutron scattering (Oxford)

G.L. Squires Thermal neutron scattering (Dover)

Shirane, Shapiro, Tranquada
Neutron scattering with a triple-axis-spectrometer (Cambridge)

Bacon Neutron diffraction (Oxford)
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