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Resumo

Neste trabalho foi estudado as propriedades termodinamicas acima
da temperatura critica de uma bicamada magnética (filme fino), quando
submetida as agoes das interagoes de troca, da anisotropia dipolar (longo
alcance) e de um campo magnético externo. A interagdo de troca entre
os spins primeiros vizinhos ¢é ferromagnética. Foi obtida numericamente a
magnetizacao em funcao da temperatura e a relacao de dispersao de um
filme fino. Usamos o método das funcoes de Green dependentes de dois
tempos e temperatura, que é um método muito adequado para sistemas de
muitos corpos interagentes. Os resultados mostraram que o sistema apresenta
ordem de longo alcance até um valor critico do parametro de anisotropia
dipolar. Foram mostrados os comportamentos da magnetizacao e da relacao
de dispersao na presenca e na auséncia de um campo magnético externo para

diversos valores de anisotropia dipolar.



Abstract

In this work, it was studied the thermodynamic properties above
of the critical temperature of a magnetic bilayer (thim film), when submit-
ted the actions of the interactions of exchange, the dipolar anisotropy (long
range) and of a external magnetic field. The interaction of exchange between
spins next neighbors is ferromagnetic. It was found numerically the magne-
tization in function of the temperature, and the relation of dispersion of the
thim film. We use the Green’s function theory dependents of two times and
temperature, wich is a method very adysted for systems of many interagents
bodies. The results showed that the system presents long-range order until a
critical value of parameter of dipolar anisotropy. The behaviors of the mag-
netization and the relation of dispersion in the presence and the absence of
a external magnetic field for diverse values of dipolar anisotropy have been

showed.
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Introducao

Foi-se o tempo onde pensar grande era o mais importante. Atualmente
as industrias eletroeletronicas buscam compactar as diversas fungoes em um
unico aparelho e simultaneamente, a sua miniaturizacao. Estudos buscam
desenvolver técnicas que tornem o ser humano apto a manipular a&tomos ou
moléculas como se fossem bloquinhos de um brinquedo de montar. O ritimo
acelerado da tecnologia tem colocado no mercado aparelhos cada vez menores
contendo um numero brutal de informagcoes, um exemplo sao os pen drives
que circulam por ai, alguns com memorias de até 64 gigabytes e medem
até 9,2 centimetros de altura por 2,5 centimetros de largura. Encontra-se
aplicacoes dos filmes finos na eletronica, armazenamento de dados, biotecno-
logia e farmacologia, no caso de filmes moleculares [1, 2].

A tecnologia de filmes finos abrange nos dias de hoje a formacao de
camadas ferromagnéticas como meio de gravagao com orientacao perpendicu-
lar, bem como a fabricagdo de cabecas gravadoras/leitoras. Um exemplo de
filmes finos utilizados como gravagao magnética sao os discos rigidos comuns.

Pesquisas em materiais magnéticos e filmes finos tiveram um consi-
deravel crescimento, devido as descobertas feitas nas estruturas desses filmes
e suas aplicagoes tecnologicas, incluindo uso na eletronica e medicina. Por
exemplo, o uso de filmes magnéticos ultrafinos para armazenamento de dados

exige que a magnetizacao do filme seja embutida e lida com elevado grau de



exatid@o [3]. Os filmes finos podem ser preparados através de varios métodos
diferentes, dependendo da composicao, espessura e aplicabilidade. Todos se
baseiam na deposicao gradual de dtomos ou moléculas, do material desejado
em uma superficie, que serve de apoio, o substrato.

Para o desenvolvimento de materiais com caracteristicas sob medida
para uma aplicacao especifica, hd a exigéncia de alguns fatores: uma de-
talhada compreensao das interagoes microscopicas presentes nas estruturas
desses materiais; identificar de que maneira essas interacoes sao afetadas por
fatores semelhantes, tais como composicao e preparacao e ainda identificar
de que maneira essas interacoes determinam as propriedades do material.

Estudos tedricos [4, 5] e experimentais [6] tém revelado propriedades
magnéticas incomuns relacionadas a filmes finos. Incluem, por exemplo, um
crescimento inicial na magnetizacao estatica com o crescimento da tempera-
tura na presenga de um campo magnético externo [7]. Assim, para estudar a
magnetizagao do ponto de vista microscopico usamos o modelo de Heisenberg
[8], interacao de curto alcance, que decai exponencialmente com a distancia
(r) entre os momentos magnéticos [9].

Para spins com simetria rotacional, a ordem espontanea de longo
alcance nao ocorre a qualquer temperatura finita se somente interacoes de
troca estiver presente [10]. Uma descri¢ao tedrica realista desses sistemas
deve incluir uma interacao dipolar (que é de longo alcance), uma interagao
de troca e anisotropia magnetocristalina. Sua presenca quebra a simetria
rotacional do sistema, e modifica drasticamente a relacao de dispersao dos
magnons. Como mostraremos nesta dissertacao, a partir de determinados
valores da interacao dipolar, a relacao de dispersao deixa de ter um compor-
tamento nao mais quadratico e passa a ser um imagindrio puro (na auséncia

de campo magnético externo). Mostraremos o comportamento da relagao de



dispersao na presenca do campo magnético externo.

Esses fatores nos levam ao desenvolvimento desta dissertacao. Pri-
meiramente, no capitulo 1, fizemos uma revisao tedrica [11, 12, 13, 14, 15],
incluindo os aspectos histéricos e uma breve descricao das interacoes mi-
croscopicas que ocorrem nas estruturas desses materiais [16, 17].

No capitulo 2, estudamos uma bicamada magnética, filme fino, de
spins S = 1/2 com interagoes ferromagnéticas entre seus primeiros vizinhos
localizadas dentro de cada plano. Os spins primeiro vizinhos, das duas ca-
madas, também interagem através de uma interagao de intercambio de curto
alcance. Os spins sao interligados, aos pares, através da interagao dipolar,
que é de longo alcance. Calculamos a magnetizacao em funcao da tempera-
tura para diversos valores de interacao dipolar e comparamos os resultados
na auséncia [18; 19] e presenca do campo magnético externo. Os calculos
foram feitos utilizando o método das fungoes de Green [20, 21] em conjunto
com a aproximagao das fases aleatérias (RPA) [22, 23, 24]. O método que
desenvolvemos é aplicado para problemas envolvendo filmes com n camadas,
situadas entre meios nao magnéticos infinitos. Assim, calculamos numeri-
camente, utilizando o método das fungoes de Green com uma extencao da
RPA, proposta por Selzer e Majlis [25], onde a média da magnetizacao varia
plano a plano, sendo porém constante em um mesmo plano. Esta extensao da
RPA, chamada de LRPA, Local Random Phase Approzimation. Apds fazer
algumas aproximacoes chega-se a um conjunto de equagoes, a qual é escrita
através de uma forma matricial. Assim encontramos a relagao de dispersao,
a qual é dada pelo céalculo das raizes do determinante.

No capitulo 3, apresentamos os principais resultados observados nos
calculos da magnetizacao versus temperatura e também na relagao de dis-

persao, onde comparamos os resultados na presenca e auséncia de campo



magnético externo. No apéndice A, o método das funcoes de Green aplicada

a um modelo ferromagnético de spin S=1/2 é desenvolvido.



Capitulo 1

Magnetismo: Aspecto Historico

1.1 Introducao

Acredita-se que tenham sido os gregos, na antiguidade, os primeiros
a observarem os fendmenos relacionados ao magnetismo. Palavra que estd
relacionada ao fato de um ser “influenciar” outro sem tocar. Sua origem
também esta ligada a um mineral, a magnetita Fe3O,, encontrada em gran-
des quantidades em uma cidade da regiao da antiga Turquia, denominada
Magnésia. Esse mineral, ima permanente que se encontra em forma natural,
apresentava propriedades e uso envolvidos por muito misticismo. Somente
apos o século XIX houve um avanc¢o nos modelos para explicar os fenomenos
magnéticos. Isto ocorreu devido a descoberta da relacao entre o magnetismo
e a eletricidade.

No inicio do século XIX os professores de ciéncias se chamavam pro-
fessores de filosofia natural, usavam a pilha de Volta para fazer demonstracao
de fenomenos ligados a corrente elétrica, geragao de faiscas, producao de ca-
lor e até decomposicao da dgua em oxigénio e hidrogénio. Curiosamente,

teria sido numa aula e nao num laboratério de pesquisa que essa relacao



foi descoberta. Hans Christian Oersted, professor dinamarqués, no século
XIX, no ano de 1820, comprovou uma forte e importantissima correlagao
entre eletricidade e Magnetismo. Demonstrava em aula o aquecimento de
um fio devido a passagem da corrente elétrica. E estando esse fio proximo a
uma bussola, teria feito a agulha mudar sua posigao, deixando de indicar o
polo norte. Oersted verificou que o sentido da rotagao da agulha dependia
do sentido da corrente elétrica que atravessava o fio. Publicando assim, seu
trabalho em julho de 1820, causando um impacto extraordinario na comu-
nidade cientifica. Com a descoberta de Oersted, que uma corrente elétrica
gera um campo magnético, comecou-se o questionamento se o inverso seria
possivel, isto é, um campo magnético gerar uma corrente elétrica. Em 1824
Faraday comecou uma detalhada pesquisa, e da mesma maneira que ocorreu
com QOesrted, ao acaso, ocorreu com Faraday. Faraday teria enrolado um
nicleo de ferro com duas bobinas, e percebeu que quando ligava ou desli-
gava uma das bobinas numa bateria, passava uma corrente elétrica na outra
e logo em seguida, a corrente desaparecia. Faraday constatou que isso se
dava a variacao do campo magnético, que surgia quando a bobina era ligada,
cuja variacao se dava através das linhas de campo, conceito criado por ele.
James Clerk Maxwell (1831 — 1879) constatou uma conexao entre os cam-
pos magnéticos e elétricos, uma variacao do fluxo do campo magnético déa
origem a um campo elétrico, uma variacao do fluxo do campo elétrico deve
originar um campo magnético. Completando assim, a perfeita simetria en-
tre os fenomenos eletromagnéticos. Formulou assim, um conjunto de quatro
equagoes, que levam seu nome, e que hoje, sao o alicerce e a base que fun-
damenta o eletromagnetismo. O escopo das equacoes de Maxwell é notavel,
no qual se baseia os principios de fundamentos de todos os dispositivos ele-

tromagnéticos e opticos de larga escala como motores, radio, televisao, radar



de microondas, microscopios e telescépios. Através das equagoes de Maxwell
¢é possivel estudar as propriedades elétricas e magnéticas de novos materiais,

do ponto de vista macroscopico.

1.2 Nanomagnetismo

Figura 1.1: Dispositivo eletronico da ordem de nanometro.

O nanomagnetismo trata do estudo e aplicagoes das propriedades
magnéticas de nanoparticulas isoladas (da ordem de nanometro), amostras
magnéticas volumosas, tais como: particulas nanoscépicas magnéticas, nano-
fios, filmes finos e multicamadas. O nanomagnetismo tem intimeras aplicagoes
préticas, que vai da geologia a gravacao magnética, dos ferrofluidos ou liquidos
magnéticos (utiliza nanoparticulas magnéticas na forma de suspensao coloi-
dal) até o transporte de drogas que podem ser direcionadas a orgaos ou
tecidos especificos [1]. Uma importantissima aplicagdo do nanomagnetismo
tem sido a gravacao magnética, que paralelamente ao crescente aumento da
densidade de circuitos eletronicos nos chips, que dobra a cada dezoito meses
(tendéncia conhecida como Lei de Moore), a densidade de gravagdo magnética
nos discos rigidos disponiveis no mercado, a qual evolui ainda mais rapida-

mente.



1.2.1 Filmes Finos

Figura 1.2: Disco rigido constituido de camada de filme fino magnético.

Filmes finos consiste em um pequeno nimero de camada (com espes-
sura que podem variar de alguns angstrons a dezenas de microns) de dtomos
depositados em uma superficie que serve de apoio, o substrato. Os estu-
dos e aplicagoes relacionados a filmes finos surgiram com a necessidade da
industria e da eletronica em reter um ntmero cada vez maior de informacao
em componentes que ocupam o minimo de espacgo fisico possivel. Depen-
dendo da aplicabilidade, os filmes podem ser fabricados por materiais do
tipo isolantes, metais, semicondutores ou ainda, supercondutores. Além de
serem usados como cobertura magnética em disco de gravagao (no caso de
armazenamento de dados), os filmes finos constituem ainda outros sistemas,
tais como: contatos metélicos em dispositivos semicondutores, sensores po-

liméricos para detecgao do amadurecimento de frutas [2], etc.

1.3 Propriedades magnéticas dos sélidos

Os fenomenos magnéticos sao amplamente utilizados nos dias atuais e

certamente em um futuro ainda muito distante. O uso de materiais magnéticos



vai desde os pequenos imas usados na confeccao de radios portateis a comple-
xos computadores com capacidade brutal de armazenamento de dados. En-
tender o comportamento microscépico desses materiais, a maneira pela qual
seus momentos de dipolos magnéticos interagem entre si e como respondem a
aplicagao de um campo magnético externo, é imprescindivel para possibilitar
o desenvolvimento de novas técnicas e tecnologias. Assim, ha necessidade de
uma descri¢ao tedrica de como os atomos ou moléculas interagem uma com
a outra em materiais que apresentam magnetismo para assim compreender
os grandes avancos das pesquisas no que se refere as aplicagoes tecnoldgicas.
Assim, apresentamos abaixo uma breve descricao de alguns conceitos basicos.

A matéria é constituida por atomos e nesses atomos estao presentes
os elétrons em movimento. A cada elétron em movimento pode-se dizer que
¢ uma micro corrente eletronica (corrente amperiana), ao seu redor surge
um campo magnético de origem também atomica, que deve-se a0 momento
de dipolo magnético orbital. O elétron é um monopolo em relacao aos
campos elétricos e um dipolo em relacao aos campos magnéticos. Associado
ao elétron existe um momento angular intrinseco, denominado spin (?), que
induz o momento magnético de spin. Define-se magnetizagao como sendo
o momento magnético resultante por unidade do volume do material.

As diversas classes de materiais podem apresentar momentos de di-
polos magnéticos intrinsecos, também chamados de momentos magnéticos
permanentes, ou induzidos devido a aplicacao de um campo magnético ex-
terno. Ambos, na presenca de um campo magnético externo, interagem com
ele de forma a produzir um campo de inducao propria que tendera a modifi-
car o campo original. Esse campo de inducao magnética B é denominado

campo molecular, e é dado por:

B = uo(H + M), (1.1)

Ne)



onde M ¢é a magnetizacao, H é a intensidade de campo magnético aplicado,
1o ¢ a permeabilidade magnética no vacuo.
Verifica-se experimentalmente, que para certos materiais isotropicos,

a magnetizacao M é dada por:
— —

onde x ¢é a susceptibilidade magnética, uma funcao resposta importantissima

no estudo de materiais magnéticos, que representa a variacao da magne-

tizagao de um material quando este sofre variagdo de campo magnético ex-

terno. A magnetizacdo M pode ser escrita em termos de y e B, substituindo
aeq. (1.2) naeq. (1.1), que serd dada por:
—  XB

(14 x)

A forma pela qual os dtomos ou moléculas se agrupam em um deter-

(1.3)

minado sélido, a forma pela qual os elétrons que compoem um determinado
atomo se distribuem na camada eletronica, e a maneira com a qual os dipo-
los magnéticos interagem uns com os outros na auséncia e presenca de um
campo magnético externo, sao os fatores que nos possibilitam distinguir e

estudar as varias classes de materiais magnéticos existentes.

1.3.1 Materiais Diamagnéticos

No diamagnetismo nao héa dipolos magnéticos permanentes, isto é, as ca-
madas dos atomos ou ions estao completas. Um exemplo sao os gases nobres,
He, Ne, Ar, Kr e Xe e também no caso de sélidos com ligacoes idnicas, tais
como Kbr, LiF, CaF;, e NaCl [16]. Para cada érbita ao redor do nicleo de um
atomo tem-se dois elétrons circulando em dire¢oes opostas, assim, esse em-

parelhamento explica o momento magnético nulo dos atomos na auséncia de

10



um campo magnético externo. Quando na presenca de um campo magnético
externo, havera uma mudanca nas velocidades dos elétrons, que de acordo
com a lei de Lenz, surgird uma corrente em sentido contrario nas orbitas
do atomo que se oporda ao campo externo, a partir dai, a soma dos mo-
mentos magnéticos do material nao serd mais nula. Em outras palavras, a
origem do efeito magnético é devido a quantizacao das dérbitas dos elétrons
ou a quantizacao da energia cinética dos elétrons relacionada ao movimento
perpendicular a direcao do campo magnético externo aplicado. Portanto, o
diamagnetismo é um efeito quantico. Assim, materiais diamagnéticos apre-
sentam uma resposta ao campo magnético externo, onde a magnetizacao
tem direcao contraria a do campo externo. Nos materiais puramente dia-
magnéticos a susceptibilidade é negativa e independe da temperatura.
Todos os materiais magnéticos na presenca de um campo externo
manifestam a propriedade diamagnética, tendo uma contribuicao negativa
para a susceptibilidade, que de uma maneira geral é desprezivel a parcela

positiva.

1.3.2 Materiais Paramagnéticos

O paramagnetismo s6 é observado em materiais cujos 4&tomos apresentam
suas subcamadas eletronicas parcialmente cheias, exemplos: V, Mn, T'i, Pt, Al
e O, quando na presenca de um campo magnético externo interagem produ-
zindo o seu proprio campo magnético, o induzido, que entao tenderao a se
orientarem paralelamente, um em relacao ao outro. Dessa maneira a ener-
gia é menor quando o momento de dipolo magnético é paralelo ao campo
do que antiparalelo, assim a orientacao paralela é preferida. Estes campos
magnéticos quando somados (induzido e o aplicado), resulta em uma sus-

ceptibilidade positiva. A tendéncia dos momentos magnéticos de ficarem
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paralelos em relacao ao campo é desfeita a medida que ha um acréscimo
de temperatura, levando a uma direcao cadtica dos momentos magnéticos.
Assim, a susceptibilidade decresce com o crescimento da temperatura, obe-
decendo a leir de Curie, onde C é uma constante positiva caracteristica de
materiais paramagnéticos isolantes, que é dada por:

X:T-

Do ponto de vista tedrico, a lei de Curie foi primeiramente des-
crita por Paul Langevin (1905), onde assumiu a existéncia de momentos
magnéticos localizados, numa rede cristalina, ndo interagentes (livres). Usando
a mecanica estatistica classica, com uma energia Zeeman do acoplamento dos

momentos magnéticos com o campo externo, a lei de Curie foi reproduzida.

1.3.3 Materiais Ferromagnéticos

Ferromagnetismo ¢ a existéncia de uma magnetizagao espontanea em pe-
quenas porcoes de um material, mesmo na auséncia de um campo de inducgao

externo. As principais caracteristicas dos materiais ferromagnéticos sao:

e magnetizagao varia com a temperatura, tendo seu valor maximo em
T = 0K, e cai a zero a uma certa temperatura critica 7., denominada

temperatura de Curie, conforme mostra esquematicamente na fig.(1.3).

e a partir da temperatura critica o material passa a ser paramagnético,

onde s6 é magnetizado na presenca de um campo magnético externo.

e um material ferromagnético tem em seu volume pequenas regioes mag-
netizadas ao acaso que sdo os chamados dominios magnéticos (veja

fig.1.4).
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Figura 1.3: Variagao térmica da magnetizacao espontanea relativa do ferro

em funcao de Tc [17].

Figura 1.4: Dominios magnéticos de um material.

A energia térmica nao é capaz de desmagnetizar um material que se
encontra a temperatura normal. Uma das maneiras de se conseguir isso ¢é
aquecer o material até uma determinada temperatura, denominada tempe-
ratura de Curie, que a partir dai, o material passa a apresentar propriedades
paramagnéticas. Na tabela 1.1, abaixo apresentamos as temperaturas de
Curie de alguns materiais ferromagnéticos.

Assim como no paramagnetismo, o ferromagnetismo sé é observado
em materiais cujos atomos apresentam suas subcamadas parcialmente cheias.

O que difere do paramagnetismo é o fato de que nos materiais paramagnéticos
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Material | T.(K) | Material | T.(K)

Fe 1043 | CusMnlIn | 500
Co 1388 EuO 77

Ni 627 EuS 16,5
Gd 293 MnAs 318
Dy 85 MnBi 670

CI‘BI’g 37 GdClg 2,2
AuyMnAl | 200 Fe,B 1015

CusMnAl | 630 MnB 578

Tabela 1.1: Temperatura de Curie de alguns materiais ferromagnéticos [14,

15].

os momentos de dipolos magnéticos s6 respondem a aplicacao de um campo
magnético externo. Nos materiais ferromagnéticos existe os momentos de di-
polos magnéticos permanentes que tem uma magnetizagao espontanea. Fssa
magnetizagao espontanea é explicada através da interagao de troca, onde
os elétrons 3d das subcamadas de um atomo de ferro, por exemplo, orientam-
se de modo que seus spins sejam paralelos, pois essa configuracao minimiza
a energia do atomo. Em geral, isso ocorre pois dois elétrons 3d ficam mais
afastados (repulsao) se seus elétrons forem paralelos do que se forem antipa-
ralelos (atragao). Pois de acordo com o Principio da Exclusao de Pauli, dois
elétrons com o mesmo spin nao podem ocupar o mesmo nivel no mesmo ins-
tante. No entanto, este principio nao exclui a possibilidade da coexisténcia
de dois elétrons com spins contrarios, ou seja, um positivo (para cima) e um

negativo (para baixo). H& assim, uma distancia de equilibrio em que o a&tomo
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ou molécula estara com minima energia. Assim, a energia eletrostatica de
um sistema dependera da orientacao relativa entre os spins. A diferenca de
energia define a energia de troca.

Um material ferromagnético nao se encontra magnetizado por com-
pleto. O que existe sdo pequenas regides, os dominios magnéticos (fig.1.4),
onde os momentos magnéticos estao todos apontando em uma certa direcao
preferencial. E que somando a magnetizacao total, chega-se a um ntmero
proximo de zero.

A interacao dipolar é a principal responséavel pelo surgimento dos
dominios magnéticos. O que ocorre é que esses materiais quando expostos
a um campo magnético externo e em seguida esse campo ¢é retirado, surge
dois efeitos. O primeiro é um crescimento das paredes de dominios onde em
seu interior os momentos magnéticos estao alinhados na mesma dire¢cao que
o campo aplicado e outro efeito é uma rotagao na direcao de magnetizacao,
dentro de um dominio, no sentido do campo magnético externo.

O efeito da histerese (fig.1.5), quando a magnetizacao de um material
nao vai a zero quando se aplica um campo externo e em seguida esse campo
é removido, é explicado através do fato de que os limites dos dominios nao
retornam a forma original quando se é aplicado um campo externo e em
seguida removido. Fator esse devido as imperfeicoes da amostra, tais como

impurezas.
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Figura 1.5: Efeito da histerese magnética.
1.4 Interacoes Competitivas no Filme

Uma descrigao teorica realista desses sistemas deve incluir além de uma
interagao de troca, que é de curto alcance, uma interacao dipolar e de uma
anisotropia magnetocristalina. Pois apenas interacao de troca nao é sufici-
ente para estabilizar a ordem de longo alcance em sistemas bidimensionais
a temperatura finita. A existéncia da ordem magnética de longo alcance
surge de uma combinacao entre interacoes dipolar e a anisotropia magne-
tocristalina. Estas interagoes quando presentes em um sistema, quebram a
invariancia rotacional da interacao de troca. A interacao dipolar introduz

interagoes de longo alcance.

1.4.1 Interacao de Troca

Heisenberg [8] e Dirac propuseram no inicio deste século um formalismo

para tratar o magnetismo forte dos materiais, sendo representado pelo Ha-
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miltoniano:

He:p - — Z szsz . S]' ; (14)

<iyj>

sendo J;; a energia de troca entre dois pares de ions i e j, a soma se estende a
todos os pares de spins localizados nos sitios i e j da rede. S; = (S¥, 57, S7)
o operador de spin no sitio i da rede cristalina e SY(v = x,y,z2) é a com-
ponente v do operador de spin no sitio i. A fim de elucidar a natureza da
interagao de troca, consideraremos um modelo simples de dois elétrons com
um Hamiltoniano nao dependente do spin, descrito por:

H = 59} + P3) + Vi) + Vo(ra) + Vaalr) (1.5)

onde p;(i = 1,2) é o vetor momento linear do elétron i, m sua massa, V;(r;)
o potencial de ligacdo do elétron i = 1,2 ao niicleo e Vi5(r) o potencial de
interacao (r = |r; — ry|) entre eles. O hamiltoniano dado pela eq. (1.5)
nao contém termos que envolve o operador de spin, assim, a fun¢ao de onda

espacial é obtida da equacgao de Schoedinger estacionaria
HY(ry,re) = E(1,2)¥(ry,ra) , (1.6)

sendo ¥(ry,re) a auto-funcdo de onda e E(1,2) a auto-energia dos dois
elétrons. Segundo o principio da exclusao de Pauli, dois elétrons com o
mesmo conjunto de nimeros quanticos nao podem ocupar o mesmo estado
quantico ao mesmo tempo, como consequéncia a funcao de onda total, que é o
produto da espacial com spinor, isto é: Wr(ry,re) = ¥(ry,r2)x(1,2), tem que
ser antisimétrica (Ur(re,r1) = —Ur(ry,ry)). Para o termo de spin, ausente

no Hamiltoniano (1.5), podemos obter duas configuracoes de spinores:

(8= 0,M =0) = L [\(11) - xUD)] (SINGLETO),  (1.7)

2

>
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X(TT)? M =1
XD +x(ID], M =0 TRIPLETO, (1.8)

x(L), M =-1

xt(S=1,M)= \/Lﬁ
sendo x(my, my) o spinor dos dois elétrons (spin 1/2) com componentes z
do spin my,emsq [m; = +1:Te—1:]] e x(S, M) o spinor soma, podendo ser
singleto-antisimétrico eq. (1.7) ou tripleto-simétrico eq. (1.8).

A solucao da equagao diferencial eq.(1.6) fornece a fungao de onda
espacial, porém devido a interacdo entre os elétrons Vis(r) a solucdo exata
nao é possivel. Potenciais nao soluveis sao tratados na mecanica quantica,
via teoria de perturbacao estacionaria. Sendo nossa perturbacao, o potencial
Via(r), na auséncia deste potencial o sistema fica solivel, devido ao fato do
objetivo ser a solucao de uma equacgao parcial caracteristica para os dois

elétrons idénticos a resolver nao acoplados, do tipo:

Ho(i)®,(r;) = (i), (r,), (L.9)

com Hy(=1,2) dado por:

b
2m

H(i) + Vi(ri)

sendo @, (r;) a auto-fun¢do de onda espacial de um elétron i no estado
quantico com auto-energia E°(3).

Devido ao de interagao Vio(r), o sistema s6 poderd ser resolvido
aproximadamente. Utilizamos o método da teoria de perturbacao degenerada
de primeira ordem, tendo como escopo a resolucao do seguinte determinante

para obtencao das auto-energias:

0= . (1.10)
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o elemento da matriz (H);; ¢ definido por:
<H>z_7 = /\If?*(rlrg)Vlg(T)\Ifg(rlrz)drlr% (111)
usando as definiges (1.9) e (1.11), obtemos:

(H)11 = (H)2 = Eny(1,2) + K,

<H12> = <H21> = Ja

sendo K e J definidos por:

K = /CID;';(rl)(I)Z‘(rg)%Q(r)CI)n(rl)@l(rz)dSrld?’rg

J = /c1>;;(r1)<1>;“(rg)vm(r)cl>n(r2)c1>l(r1)d3r1d3r2 (1.12)

a ultima equagao (1.12) denominada integral de exchange ou de troca. Re-
solvemos seu determinante (1.10), afim de obtermos seu significado fisico,

obtendo

Ei(1,2)=E (1) + E2)+ K+ J (1.13)

com auto-funcao associada

Uy (rry) = —= [@,,(r1)®(rs) + @, (r2)®;(r1)] SIMETRICA  (1.14)

1
V2
Ey(1,2) = EX(1)+ E)(2)+ K — J (1.15)

com auto-fun¢ao associada
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Uy (ry,re) = % (D, (r1) Py (r2) — Dy (r2) Dy (1r1)] ANTISIMETRICA (1.16)

De acordo com o principio da exclusao de Pauli, que exige que as auto-fungoes
de onda total dos férmions sejam antisimétricas, entao dos reaultados (1.7),
(1.8), (1.14) e (1.16) obtemos para os dois elétrons as seguintes auto-fungoes

com os respectivos auto-valores (auto-energa):

Uy (r1,12) = Uy (ry,r).xs(S =0, M =0) — EF(1,2) = E2(1) _|_El0(2) +K+J (a)
T(r1,r2) = Wy(ry,re).xe(S =1,M) — EF(1,2) = ES(1) + E’(2) + K —J (b)
(1.17)

Seja S = S; + S, o spin total dos dois elétrons, entao S* S? e S2
apresentam a autofungao total Wr(ry,ry) com os respectivos autovalores
S(S+1),51(S1+1) e So(Sa+1) (h = 1,5 = 5 = 1/2). Utilizando a
definigao do spin total nas eq.(1.17), obtemos:

SQ‘IJT(I'l, I'Q) = (S% + S% + 28182)‘1/T(I'1, I'2> = S(S + ].)\I/T<I'1, I'Q),
definindo o operador de spin de Pauli o = 2S, da expressao anterior encon-
tramos a seguinte relacao:

—\IJT(I'l,I‘Q) S: O

‘IIT(I‘l,I'z) S =1.
(1.18)

%(1+01.02)\I/T(r1,r2) —[S(S+1) = 1] Up(ry, 1) =

As auto-energias (1.13) e (1.15) podem ser reescritas por

B(8) EX)+E)2)+K+J S=0 (1.19)
EX)+E)(2)+K—-J S=1

substituindo (1.18) em (1.19), obtemos um Hamiltoniano efetivo de spin, que

¢ dado por:

H(S) == W — %0'1.0'2,
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onde W = Hy(1)+Hy(2)+ K —J/2. Das relagoes (1.19) temos que o exchange

pode ser obtido pela diferenca

Fisicamente, o estado tripleto corresponde ao estado dos spins paralelos (17)
e o estado singleto ao estado em que os spins estao antiparalelos (T]). Nos
sistemas ferromagnéticos, o coeficiente de troca é positivo, previlegiando o ali-
nhamento paralelo dos momentos magnéticos de spin o qual leva a um estado
de minima energia. A interagdo de troca decai rapidamente (exponencial)
com a separacao entre os sitios, contrastando com a interacao coulombiana
que cai mais lentamente (~~ %) Razao esta é que J contém o produto de
funcoes de onda de elétrons ligados em diferentes niucleos, sendo assim J de-
pendera do envolvimento das fungoes de onda, envolvimento esse decrescente
exponencialmente com a distancia (r) [9]. Esse Hamiltoniano é conhecido
como modelo de Heisenberg isotrépico, pois as trés dire¢oes no espago apre-

sentam a mesma probabilidade de orientacao: (S¥) = (SY) = (S7).

1.4.2 Interacao Dipolar

Em todos os sistemas reais, além da interagao de troca (curto alcance),
uma de longo alcance sempre estara presente entre os momentos magnéticos
dos spins. A interagao dipolar (cuja dedugao é obtida facilmente do magne-
tismo) é representada pela expressao:

1, , 1 3
Ha=50°%05 Y D | 77 { Si+8j — 7 (Si-Ryy) (S5 - Rz’j)} ;- (1.20)

i j 4 i
onde R;; = R; —R,; é o vetor posicao que separa os sitiosie j. A soma ¢é feita
sobre todos os pares possiveis dos sitios da rede e R;; € o vetor conectando

o sitio i ao j. A divis@o por 2 acontece quando a soma dupla é realizada,

21



que ¢é devida a igualdade da energia na interacao de dois momentos, ou seja,
E;; = Ej;, bastando dividir a energia total por 2. Ainda na eq.(1.20), o
angulo entre o momento e a distancia entre dois momentos (S; e R;;) que
minimiza a energia é 0°.

O nosso sistema a ser estudado, filmes finos, sao sistemas que apresen-
tam simetria rotacional bidimensional. A interacao dipolar pode estabilizar a
ordem de longo alcance & uma temperatura finita [18, 4]. A interagao dipolar
é de longo alcance, e decresce lentamente com o cubo da distancia. Por ser
uma interacao fraca ela é rotineiramente negligenciada em muitos estudos
tedricos de sistemas magnéticos. Um dos motivos para isso se da ao fato
dela ser de magnitude muito pequena (da ordem de 10%) se comparada a
interacao de troca. Em nosso sistema, a interacao dipolar desempenha um
papel importante para estabilizar a ordem de longo alcance a uma tempera-

tura finita.

1.4.3 Anisotropia Magnetocristalina

Quando atomos se agrupam formando um cristal, sua estrutura final
tem eixos que caracterizam a simetria do cristal constituido. Se esse grupo
de atomos que constitui a rede representa um momento magnético total nao
nulo, esse momento nao tera necessariamente a mesma direcao do eixo de si-
metria do cristal. As curvas de magnetizacao mudam de acordo com os eixos
de simetria do cristal. Anisotropia é a caracteristica de um meio ou mate-
rial em que certas propriedades fisicas serao diferentes conforme as diversas
diregbes. Anisotropia magnetocristalina seria uma orientacao preferencial da
magnetizagao em relacao aos planos ou eixos do cristal pelo qual o material
¢é formado. Esta anisotropia é proveniente de diversos fatores, tais como:

forma da amostra, estrutura cristalina, stress interno e temperatura.
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Através da interacao spin-orbita, interacao na qual o spin eletronico
ligado no nicleo sente a acao do campo magnético gerado pelo nicleo em
virtude de seu movimento relativo entre os elétrons e o nicleo, descreveremos
as orientacoes preferenciais da magnetizacao em relacao aos planos ou eixos

do cristal. Essa interacao pode ser representada pelo Hamiltoniano

ﬁL.S = Zs(rl)LzSZ, (121)

1 do(r)

2m2r; dr;

sendo (r;) = , L; o operador de momento angular e S; o operador

de spin no sitio i e O(r) o potencial eletrostatico. Fazendo uso da teoria de

perturbagao de 2% ordem, a eq. (1.21) é reescrita

Hys= Y AL,Sesy, (1.22)
i)

onde ,
L) (UL
ey \><| |p>’ .

l#p

o Hamiltoniano (1.22) é deduzido levando em consideraacao propriedades

de simetria em um caso particular que leva em consideragao apenas termos
diagonais do tensor A’ op = Aibaz0p: — i [00z0pz — daylsy], 0 que resulta na

anisotropia ortorrombica
Hipp = ZA (S7) +ZE [(57)% - (S9)7], (1.24)

o Hamiltoniano (1.24) é conhecido na literatura como anisotropia de fon-
unico, importantisssima para o caso em que S = 1/2, onde reduz-se a uma
constante. Que para A; = 0, a eq.(1.24) torna-se o caso da anisotropia
uniaxial. Podendo o Hamiltoniano de Heisenberg (1.4) ser escrito como
e=— ) JiySie S =) A(S))? (1.25)
<> i
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onde A é a constante anisotrépica. No caso em que tem-se A = 0, o modelo
de Heisenberg isotropico é recuperado, caracterizado por nao apresentar uma
direcao preferencial para a magnetizagao. Se 0 < A < 1, tem-se o modelo
de Heisenberg com anisotropia de plano facil. A anisotropia induz os spins
a se alinharem perpendicularmente ao eixo z, estado esse que minimiza a
energia do sistema, caracterizado por um singleto (S* = 0). Quando A < 0,
os spins tem a preferéncia de se direcionarem na direcao do eixo z, simetria

essa conhecida como eixo facil [13].
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Capitulo 2

Efeitos da Interacao Dipolar
em Filmes Magnéticos Acima

da Temperatura Critica

2.1 Modelo e Método de Calculo

Neste capitulo abordaremos os efeitos da interagao dipolar nas propri-
edades magnéticas de um filme fino ferromagnético acima da temperatura
critica, devido a aplicacao de um campo magnético externo. Consideremos
o filme imerso em um meio nao magnético, sendo representado pela Hamil-
toniana de Heisenberg acrescida do termo de Zeeman e da interagao dipolar,
ou seja

H:H1+H2+H3, (21)

onde H; é a Hamiltoniana de Heisenberg discutida no capitulo anterior, dada

pela espressao:

<ij>
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Camada ]

Camada m

Figura 2.1: Geometria utilizada para estudar a bicamada magnética (plano

yZ).

onde o operador S,, representa o0 momento angular efetivo do ion localizado

no sitio n da rede, em unidades de h. Introduzindo a relacao
S =87 +4SY (2.3)
teremos as seguintes relacoes de comutagao entre os operadores de spins:
S7.S1] =285y e [SE,S]=¥SF0y (2.4)

em termos do operadores S7, o Hamiltoniano de troca, eq.(2.2), sera reescrito
por

E § 1 — — 2 Q%
7]
O termo de Zeeman representa o efeito da aplicagao de um campo

magnético externo na direcao do eixo z, e é dado por
i

este termo garante que no estado fundamental (7" = 0), os momentos de

dipolos magnéticos estejam alinhados na direcao do eixo z. Nesta equacao,
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temos que h = gupHy, onde g é o magneton de Bohr, Hy o campo magnético
externo e g o fator de Landé .
Finalmente, o termo da interagdo dipolar (também discutido no

capitulo anterior) é descrito, pela a expressao:

Hy= gt Y g {508 - SR (8 R [ 07

i#J
O vetor R;; serd reescrito em termos das coordenadas circulares, onde R;; ¢

a posicao relativa dos sitios i e j, com R;; = R; — R;. Fazendo os produtos

escalares, definindo Ri Ry + ZRZ’], obtemos

(Si+Ry) = 5 (50 + 5, RY) + TR

IH [\3|»—

(Si - Rij) = 5 (S Ry + 95 B) + ST Ry

Em termos das coordenadas circulares, o termo da interacao dipolar é rees-

crito da seguinte forma:

Hy = 22{33( ;){S‘ZSZ (SJS;+S;SJ.+)]

i#j g

- {SijBij + S;S;B;;} - = KS*SZ + SZS+)U
+ <S S% 4+ S7S; )U+]} (2.8)

Zij = R

sendo

(B  (Ry%y)

IR, Y RP

onde v = gup, a Hamiltoniana de nosso sistema ¢é dada por

B;

H=H,+ Hy + Hj
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ou seja

ZZJ”{ (SiFs; +5; s+)+5252}—7HOZS;+

i#£j J

372
ZZ{Rg (1— R”)[szsz—-(s+s L5 s+)}
i#jJ K
3 STSTRB S-S B 3 SFSz 4+ S25T | U.
_Zz’jij—i_ijij_iij—i_ijij—i_

(s 7 4 5757 >U+H. (2.9)

2.2 As equacgoes do movimento no método
das funcoes de Green-Zubarev

As propriedades termodinamicas do nosso sistema serao obtidas através
da utilizagado do método das funcoes de Green-Zubarev, o qual esta discutido
detalhadamente no apéndice A. Portanto, estamos interessados no calculo da
magnetizacdo, ((S7)). Para este fim a trasformada de Fourier temporal da
equagao de movimento das Fungoes de Green (F.G.), onde H é a Hamiltoni-
ana do sistema, é dada pela expressao:

LSt szl + (IS H: S (2.10)

WAL 5 Sl = 5-

Para escrevermos a transformada acima, é necessario escrever o comu-
tador [S;7, H]. Assim aplicando as relagoes de comutagao que aparecem em

(2.4), e apds realizarmos as respectivas somas sobre os sitios da rede encon-
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tramos a expressao:

(S H) = =2 i (S7S7 = S:8) + vHoS," +

J

"Y 3Z2 z z — z
?Z{ ( R; )( 2558 — sjs,) —3(8;S7)B}: —
j ]

-3 [(—5;5;) Uy + (—S;Sﬁ + 2555;) U,ﬂ } (2.11)

Portanto, substituindo a eq. (2.11) em (2.10):

0T S = S+ VHOU(ST S

— 2) Uy [<<S, S S — (S5 5] 5@)4

O

+ 3B5{(S7S) ;S0 — 33U [—2((81 5%, M

irEm

+ (87575 S e } = 3Uy[((S)7 575 Sp))e ]} (2.12)

onde

(ST Sinl) = 2(S7) 9.

l »~m

Na eq. (2.12) a fungao de Green, no segundo termo do membro di-
reito, contém um numero maior de operadores do que a funcao de Green
inicial (lado esquerdo). Portanto, seria necessirio escrever uma equagao
de movimento para (([S;", H];S,,)). semelhante & eq. (2.10), porém re-
sultaria em uma nova equacao com um numero de operadores ainda maior
{[[S;, H], H]; S;,))w- Novas repeticoes do processo resultaria em uma cadeia

infinita de equagoes acopladas. Assim, sao necessarias certas condicoes inici-

ais e algumas aproximacoes para desacoplar esse conjunto de equacgoes. Uma
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aproximacao muito conhecida é a aproximacao das fases aleatérias (Randon
Phase Aprozimation - RPA). Neste trabalho uma adaptagao da RPA serd
utilizada para o caso de sistema com superficie (filmes finos).

A primeira aproximagao em nosso trabalho, na eq. (2.12) despreza-

mos as funcgoes de Green do tipo

(7853 Sm)), (0S5 575 8m)) e ((S77873.5,)).

m

Esta é uma aproximacao usual, na qual se despreza as flutuagoes de ordem
mais alta. Naturalmente, alguns efeitos desses termos podem ser elimina-
dos fazendo uma correcao do estado fundamental ferromagnético de Weiss,
através de uma rotacao nos spins. Espera-se que com essa rotagao local dos
spins a correcao seja de ordem muito menor que o parametro da energia
dipolar [18], o qual definiremos por:

72

E,=——
d JHag )

portanto, a eq. (2.12) se reduz a
1
w((S 55w = ;(Slz>5lm+’7H0<<Sl+;S;z>>w

~ oY, [<<stj+; S — (19557 s;m]

i
2 2
7 1 3Zl z . Q-
i Z{R—g (1 - R—zj) {<<Sz SF3Sm)w
g# L lj
+ 2(<5551+;5;z>>w} +3B§(<5125{;57;>>w}. (2.13)
A segunda aproximagao é a LRPA [25], é uma extensao da RPA [22], para
um sistema semi-infinito, considerando que o sistema seja formado por uma

superposicao de redes planares, onde a média (S7) varia plano a plano, sendo

no entanto, constante em um mesmo plano. O que nos permite escrever:
(S7) = (S5 1) = (S, (2.14)
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o que fica evidente que a média de S7, nao depende do vetor Ly, isto é,
s6 depende do plano. Dessa maneira, aplicamos a segunda aproximacao, a

LRPA a eq. (2.13) obtemos

WG (W) = sz YO1m — 22J1J{5Z VGl (w) — (Sj>Gj;n(w)]
JF#l

+- i L 325 2\ (-
J#l J

+ 2S)G (w )} +3B5(S[) G (w)}, (2.15)

onde G (w) = ({555, ))w-
Na equagao anterior (2.15) aparecem dois tipos de fungoes de Green,
G*~ e G7. Este fato nos obriga a escrever a equagao de movimento para a

transformada de Fourier da fun¢ao de Green G~~, dada por:

LS sl + (ST H: S (2.16)

WA{S5 Sl = 5-

Seguindo os mesmos procedimentos anteriores; a eq. (2.16) resultara

WCr(w) = 25, [<Sf>G;,;<w> - <S;>G;,:<w>] G (@)

J#l
v BZENT oy e
+ ;{Rg( R_zzj) |:<Sl>Gjm (w)
+ 2(5’;)Gl_m_(w)} +331]—(Sf>Gj,;(w)}. (2.17)

Em sistemas que apresentam superficie, a simetria translacional tri-
dimensional é destruida. Porém, em cada plano é preservada a simetria
translacional bidimensional permitindo introduzir a transformada de Fourier
espacial da equacao de movimento para a funcao de Green G™~ e G~ , em
relagdo a (R;— R,,), a qual aparecerd a dependéncia das fungoes de Green em

k||, que sao vetores de onda localizados dentro da primeira zona de Brilloiun
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dos planos paralelos. Dessa forma, todas as funcoes de Green que aparecem
em nosso sistema de equacoes tornam-se independentes dos pontos da rede,
dependendo somente de kj. Assim, tomando a transformada de Fourier das

egs. (2.15) e (2.17) em relacao, (R; — R,,), obtemos respectivamente

Lo - {w—vﬂo—22£j<o><85>
+ 722[(7”(0) } }G‘ (W k)
+ { ZJU k) (S7) %Z[%(M—Vm(ku)} <Sf>}@%7<w>kn>

+ %ZBmk”xSﬁé;—w,ku), (2.13)

0 = {w+7HO+2zJ~U(0)<S§>
. z[zfl] ¥ 0)](59) G k)
- { Zjlj ky)(S7) + Z[Um(kn) ‘Zj(k)] <Slz>}éj(w7k|)
_ ¥ ZBU ki ){(S7) G (w, k). (2.19)

Apo6s tomarmos as transformadas de Fourier, utilizamos algumas simpli-

ficagoes onde aparecem termos que sao representados por somas sobre sitios

da rede:
- -Gy =1y)
Uy(ky) =Y ——=——,
gl lj
. 3Zl2.@ikn'(in—1u)
Vij(ky) = ———,
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Byj(ky) =Y _ Bye™irtih, (2.20)

Ji

As egs. (2.18) e (2.19) formam um sistema de equagoes que de agora em
diante passara a ser o nosso objeto de analise. Compactando essas equacoes,

fazendo:

T = w+~vHy . (2.21)

Ay = Ay ; Ap = Ay
Ji1 = Ja ; Jig = Jo
B = By ; By, = Bya .

Substituindo essas definicoes e fazendo a soma em j para l=1 e 1=2,

obtemos:
(1 + X\o)GY,, +0B8GS, + obiGy,, + ab3Gy = 00m
(T 4+ X\o)G3,. + 0BG +obiGy, +absGr. = 00 ,
(7" = Xo)Gy,, — 0BGy, —obiGY - —ob,Gy = 0,
(7" = X0)G,,, — 0BGy, — abGY, —obiGS = 0. (2.22)

Em cada uma das equacgoes acima, fazendo m=1 e m=2, e lembrando
que

1, se z=y

0, se x#uy

Oye =
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as eqs. (2.22) resultardo

o~ o~ o~ o~

7 —Xo)Gy — 0BGy — obiG[
T, )\O‘ G - G22_

(
(
(7" = \o)Gy — 0BG,
(

/ R —
Estas equagoes podem ser escritas na seguinte forma matricial:

AX =T

sendo

— O'b2 GTQ_

Tbl G;li

)
)
)
T+ M\o)Gyy + 0BG, +0obiGyy + obyGry
)
)
)
)

- Tbl G;Eﬁ

Y

T+Xo off oby

o T+ ob;

—oby  —oby T =)Ao

—oby —ob; —of3

Giy Giy
Gl Ga
G Gy
Gor Goy
o 0
0 o
0 0
0 0

T+ \o)Gy + 0BGy + obiGyy + obsGay
T+ M\o)Gly + 0BGy, +obiGry + obyGoy

T+ Xo)Ga + 0BG + obi Gy + obsGhy

—oby Gy,
— oGy
— b Gy
— by Gy

obs
oby
—o3

7 — \o

(2.23)

(2.24)

(2.25)

(2.26)

(2.27)



As raizes do determinante da matriz A nos fornece a relacao de dispersao,
a qual sera utilizada para estudar a estabilizagao da ordem de longo alcance

em filmes finos.

2.3 Calculo da Magnetizacao

Dentro do formalismo das fungoes de Green-Zubarev (ver apéndice A),

a magnetizacao em funcao dos parametros da Hamiltoniana é dada por

S = %(m> (2.28)

A resolugao autoconsistente da eq. (2.28) fornece a magnetizagao em

funcao da temperatura para varios valores do parametro adimensional ed,

dado por ed = '”Y—Q sendo

J a3 )
1 . a \2 9 ]mAfl(kH,w—l—Zf)”
B() =~ Jim, dw{<%> /d k| e L (2:29)

Assim, para realizar este cdlculo é necessario determinar os elementos
de matriz Al_ll que aparecem na expressao de ®(S) . Partimos da matriz

inversa, definida por
adelm
detA '’

onde adjA,, é a matriz dos cofatores de A. Na pratica, precisamos somente

(Ail)lm

(2.30)

calcular o elemento (A™!);;, pois a magnetizagao é a mesma em ambos os
planos, e teremos
det A = w*—2w(aj + a3 — by — biby + H* — 2Hay)
-+ (CL(Q) -+ CE% — bg — bibl)2 — (bSbl + b;bg — 2@0&1)2
+ H*—2H?V — dagH® + 6H?ay — 2H?b}b,
— 2a2H? —4Ha3 — 4Ha1biby — 4Ha1bjb

+ 4Haobiby + 4Haoby + 4Haga? | (2.31)
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e o cofator C; é dado por

Ch = w*—wlay—w(ad +al - b —biby)
+ [CL% — (lo(a% + bibl + bg) + albibo + alebl] — H3
+ H?*(3ap—w) + H (w® — 3a® + 2aow + bjby + ai + bjb) (2.32)
onde

apg = oA , a1 = 0'5 )
3777 32
by = k), b= (ky)
] 37?7
by = 12(kll) (2.33)

Assim, o elemento de matriz A} ficard determinado, ou seja,

Cii(w, k)

A w, k) = Dwky) |

(2.34)

A integral em dw na eq. (2.29) é resolvida pelo método dos residuos
e pela aplicagdo do teorema de Cauchy. Assim, a integral se reduz a uma
soma das contribuicoes dos polos, que sao os zeros do determinante. Temos

entao:

ImQH (w + i) imCh (w )
=_—Im Z

li dw
1m eﬂwa o 1 a) 9

Jim o (2.35)

onde w, sao as raizes do determinante de 2. D'(w,) é a derivada em relagao

a w do determinante e é dada por:
D' (wy) = [4w® — 4w(aj + a2 — bibg — bibt + H? — 2Hag)]wew, - (2.36)

A eq. (2.33) é reescrita na forma

B(S) = <%>2 / dzk; (eﬂffli%“,z%). (2.37)
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2.4 Calculo da Relacao de Dispersao

Para o cédlculo da relagdo de dispersao, resolvemos a matriz (2.25), a

qual o seu determinante é dado por:
det\ = (7' + )\O’)CH - 0'6021 + 0'61031 - O'b2041, (238)

onde (1, Cy1, C31 e (31 sao cofatores do determinante.

det A = w*—20*al+ a2 — b3 —bjby + H* — 2Hay)
+ (ag + af = b — bib1)® — (bgby + bibe — 2aeay )
+ H*—2H? — dagH® + 6H?ag — 2H?b}b,

— ZG%HZ — 4HCL3 — 4Ha1bib0 — 4HCL1b8b1
+ 4Hagbiby, + 4Hagby + 4Hagad |
sendo

s1 = ai+aj—b—biby + H?>—2Hag

+ \/4@%]‘.]2 - 8@0@%]‘[ + 4H(11 (bfbo + bobl) + [(bobl + bobT) - 2&0&1]2

sy = ai+al—0b:—0biby+ H>—2Hay

- \/4@%H2 - 8(10&%]‘[ + 4H6L1 (b?bo + bobl) + [(bobl + bobi) — 2@0&1]2,
As quatro raizes da eq. (2.31) sao

w1 = /S1
Wy = —4/51 = —w;

w3 = +/S2
Wy = —/S3 = —ws.
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Capitulo 3

Resultados e Conclusoes

3.1 Introducao

Neste capitulo apresentaremos os nossos principais resultados. Discu-
tiremos o comportamento da magnetizagao em funcao da temperatura para
diversos valores fixos do campo magnético externo e da interacao dipolar. Na
auséncia de um campo magnético externo, é conhecido na literatura que a bi-
camada magnética é instavel [18, 19], para valor do parametro dipolar maior
que um certo valor critico. Neste trabalho serda mostrado que a aplicacao
de um pequeno campo magnético externo ja é suficiente para restaurar a
ordem de longo alcance, destruida pela interagao dipolar. O restante deste
capitulo sera dividido da seguinte forma: na secgao 3.2 discutiremos o com-
portamento da magnetizacao em fun¢ao da temperatura para diversos valores
do parametro dipolar e do campo magnético. Na seccao 3.3 discutiremos o
comportamento da relacao de dispersao para diferentes valores do parametro
dipolar e do campo magnético externo. Na seccao 3.4 apresentaremos as

principais conclusoes e as perspectivas para futuros trabalhos.
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3.2 Comportamento Térmico da Magnetizacao

A solugdo numérica autoconsistente da eq. (2.28), levando em conta
a eq. (2.29) possibilita obter os nossos principais resultados. As solugoes
correspondem ao calculo da integral sobre a primeira zona de Brillouim da eq.
(2.37) com um reticulo de N pontos, onde N = 1023, N = 4095, N = 16383,
N = 65535 e N = 262143. Em primeiro momento descrevemos o resultado
obtido quando o sistema esta submetido somente a influéncia da interacao
dipolar, na auséncia de um campo magnético externo, e assim recuperamos
os resultados obtidos nas referéncias [18] e [19].

Posteriormente, analisaremos o comportamento dos momentos de
dipolos magnéticos quando expostos a um campo magnético muito pequeno,
além da influéncia da interacao dipolar.

Finalmente, apresentaremos os resultados observados quando os mo-
mentos de dipolos magnéticos experimentam a acao de um campo magnético
externo de ordem relativamente grande (0,107°,107* e 1073) sob a influéncia
do parametro de anisotropia dipolar. A figura (3.1) exibe o comportamento
da magnetizagao para campo magnético externo igual a zero (H=0) e di-
versos valores do parametro dipolar (ed = 0.010,0.011 e 0.012). Em todos
esses casos o sistema apresenta temperatura critica, as quais estao exibidas
na tabela (3.1).

Para valores do parametro dipolar acima de ed = 0,012 o sistema
apresenta uma instabilidade. Em outros termos, podemos dizer que o sis-
tema apresenta frustracao, uma vez que a interagao de troca tende a ordenar
o sistema, com ajuda da interagao dipolar (a qual quebra a simetria rota-
cional) até ed = 0,012, de acordo com o teorema de Mermin-Wagner [10].
Porém, para valores de ed maiores que 0,012, estas interagoes impedem a or-

denagao magnética; frustrando o sistema. H& evidéncias experimentais que
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a interagao dipolar grande faz os spins se orientarem perpendicularmente ao
plano (xz). Assim, a ordem magnética permanece, no entanto, os dipolos
magnéticos estariam orientados perpendicularmente ao plano inicial.
Finalizamos a analise da magnetizacao em funcao da temperatura
com o diagrama de fases (3.6). Nele é exibido a temperatura critica (7;.) em
fungao do parametro de anisotropia dipolar critico (ed) para diversos valores
de pontos (N = 1023, N = 4095, N = 16383, N = 65535 ¢ N = 262143)
na primeira zona de Brillouim. A figura (3.2) exibe o comportamento da
magnetizacao em funcao da temperatura para reticulos com 4095 pontos, o
comportamento é o mesmo exibido nas figuras anteriores (3.1). As demais
figuras (3.2) exibem os mesmos comportamentos anteriores, porém a tempe-

ratura critica tem a magnitude diminuida.
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Figura 3.1: Magnetizacao a campo
nulo (H = 0) em funcéo da tempera-
tura reduzida KgT'/J para N=1023
e ed = 0.010(a), 0.011(b) e 0.012(c).
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Figura 3.2: Magnetizacao x Tempe-
ratura para N=4095, H=0 e ed =
0.010(a), 0.011(b) e 0.012(c).
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Figura 3.3: Magnetizacao x tempe-
ratura para N=16383, H=0 e ed =
0.010(a), 0.011(b) e 0.012(c).
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Figura 3.4: Magnetizacao x tempe-
ratura para N=65535, H=0 e ed =
0.010(a), 0.011(b) e 0.012(c).
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Figura 3.5: Magnetizacao x tempe-
ratura para N=262143, H=0 e ed =
0.010(a), 0.011(b) e 0.012(c).
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Sistemas somente com interacao dipolar e interagao de troca apre-
senta frustragao, como também é no nosso caso para valores da interagao
dipolar maiores do que o valor critico ed = 0,012. Abaixo apresentamos
tabelas mostrando a temperatura critica para diversos valores de ed e do

tamanho do reticulo.

N ed = 0.008 | ed = 0.010 | ed = 0.011 | ed = 0.012
1023 1.348 1.361 1.367 1.372
4095 1.249 1.263 1.270 1.276
6383 1.172 1.186 1.193 1.199
65535 1.108 1.121 1.127 1.138

262143 1.038 1.039 1.041 1.043

Tabela 3.1: Valores de T, para diversos valores de ed e diferentes tamanhos

de reticulo na auséncia de campo magnético externo, H=0.

Os diagramas das figuras (3.1) a (3.5) exibem o comportamento da
magnetizacao em fungao da temperatura na auséncia de campo magnético
externo. A magnetizacao vai a zero a uma determinada temperatura critica
T.. A temperatura critica diminui a medida que tomamos mais pontos na
primeira zona de Brillouin. Apesar da interagao dipolar ser muito pequena
em relacao a interacao de troca, é sabido que nos casos de sistemas com
simetria rotacional, a interacao dipolar estabiliza a ordem de longo alcance

em temperatura finita [4], como é em nosso caso.
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O diagrama de fases (3.6) exibe a temperatura critica (7,) em fungao
do parametro de anisotropia dipolar critico (ed) para diversos valores de
pontos (N = 1023, N = 4095, N = 16383, N = 65535 ¢ N = 262143) na
primeira zona de Brillouim. A medida que os nimeros de pontos tornam-
se maiores, nota-se, de acordo com o diagrama de fases, que a temperatura

critica (T,) vai se estabilizando, assim a curva aproxima-se de uma reta.

L e coN=1023

o8 N = 4095
13l 44N = 6383
' +—+ N = 65535

e »>N=262143
; ]

1,1F =

Y
I’

[
g

A4

)
i

\ \
01008 0,01 0,012 0,014
(ed)e

Figura 3.6: Diagrama de fases de T, x ed..

Nas figuras (3.7) a (3.11) o comportamento da magnetizagao em funcao da
temperatura ¢é exibido para diversos valores de ed e de diferentes tamanhos de
reticulos. O diagrama mostra que um pequeno (107°) campo magnético nao
é suficiente para estabilizar completamente o sistema, isto é, para valores de
ed > 00,0158 novamente o sistema apresenta frustragao, isto é, nao apresenta

ordem de longo alcance.
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Figura 3.7: Magnetizacao x temperatura para N=1023, H = 107 e ed =
0.0150(a), e ed = 0.0158(b).
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Figura 3.8: Magnetizacao x temperatura para N=4095, H = 107 e ed =
0.0150(a), e ed = 0.0158(b).
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Figura 3.9: Magnetizagao x temperatura para N=6383,

0.0150(a), e ed = 0.0158(b).
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Figura 3.10: Magnetizacao x temperatura para N=65535 H = 107° ¢

0.0150(a), e ed = 0.0158(b).
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Figura 3.11: Magnetizacao x temperatura para N=262143, H = 1075 ¢ ed =
0.0150(a), e ed = 0.0158(b).

N Eq=0.0150 | E; = 0.0158
1023 1.401 1.405
4095 1.330 1.334
6383 1.301 1.305
65535 1.293 1.297

262143 1.290 1.294

Tabela 3.2: Valores de T, em funcao de e; e do tamanho do reticulo na

presenca de um campo magnético externo da ordem de 1075,
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Os diagramas das figuras (3.12) e (3.13) mostram que um campo
magnético da ordem de 10~* j4 é suficiente para estabilizar a ordem de longo
alcance. O campo magnético dessa magnitude levanta a frustracao do sistema
e suprime a temperatura critica. Valores grandes do campo magnético fazem
os dipolos magnéticos se alinharem na dire¢ao do eixo facil em baixas tem-
peraturas. Mesmo em altas temperaturas o campo magnético mantem uma
pequena ordem magnética no sistema, isto €, o sistema nao mais apresenta

uma temperatura critica.

0,5 T T 0;5 T T
—ed=020000 1 r — ed=0.025885
04 H:00001 | 04 H=00001 |
03- g 03- g
b3 b3
02 g 02 g
01- 8 01- 8
(a) i (b)
0 AR I AN N ST SR T R 0 AR I R NN SR
0 03 06 To09 12 15 0 03 06 T 09 12 15

Figura 3.12: Magnetizacao x temperatura para N=1023, H = 10™* e ed =
0.02(a), e ed = 0.05885.
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Figura 3.13: Magnetizacao x temperatura para N=1023, H = 1073 e ed =
0.100(a), e ed = 0.115.

Nas figuras (3.14) a (3.17) é exibido o diagrama magnetizagao em
funcao da temperatura. Novamente é mostrado que o sistema nao se de-
sordena, isto é, nao apresenta temperatura critica quando submetido a um
campo magnético da ordem de 10 3. Neste contexto, a interacao dipolar é

desprezivel em relacao as outras interagoes (troca e campo magnético).
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Figura 3.14: Magnetizacao x temperatura para N=4095, H = 1073 e ed =

0.100(a), e ed = 0.115.
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Figura 3.15: Magnetizacao x temperatura para N=16383, H = 1073 ¢ ed =

0.100(a), e ed = 0.115.
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Figura 3.16: Magnetizacao x temperatura para N=65535, H = 1073 ¢ ed =

0.100(a), e ed = 0.115.
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Figura 3.17:

0.100(a), e ed = 0.115.
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Magnetizacao x temperatura para N=262143, H = 1073 e ed =



3.2.1 Relacao de Dispersao

O sistema que estamos estudando ¢ composto por N momentos magnéticos,
dispostos em um filme de duas camadas magnéticas. Os momentos magnéticos
primeiros vizinhos interagem ferromagnéticamente através da interacao de
troca (J > 0) de curto alcance. Cada momento magnético interage com to-
dos os outros através da interagao dipolar, esta interacao é de longo alcance.
Um campo magnético externo é aplicado na dire¢ao do eixo facil (z) em todos
os pontos da rede. E sabido que em sistema com simetria translacional (em 3
e 2 dimensoes), as interagoes dipolares alteram profundamente as proprieda-
des do sistema. Em particular, o espectro de excitagoes elementares de um
sitema ferromagnético com somente interacao de troca isotrépica apresenta
em 2d e 3d, um modo de excitagao proporcional a k*(w ~ k?) na regiao de
k — 0. Quando a interagao dipolar ¢é levada em conta, a forma da relagao de
dispersao muda drasticamente. No caso tridimensional w ~ k e no caso bidi-
mensional w ~ vk. Este dltimo resultado é mostrado em nossa dissertacao.
No caso bidimensional, a interagao dipolar é importante para estabilizar a
ordem de longo alcance, pois somente com interacao de troca isotropica, que
é de curto alcance, esta ordem nao pode subsistir, como mostrado por Mer-
min e Wagner [10]. O fato da relacao de dispersao de longos comprimetos de
onda (k — 0) ser proporcional a raiz quadrada de k (w ~ v/k), deve permitir
que desvios de spin em temperatura maior do que zero (7' > 0) seja finito,
e somente divergir no caso de interacao de troca isotropica. Desta forma,
a interagao dipolar mantém a ordem de longo alcance para sistemas bidi-
mensionais até um certo valor critico (ed. = 0.012). A relagao de dispersao

calculada para o nosso sistema ¢ dada por:
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w? a + a3 — (b3 + b1b}) + H* — 2a0H+
+ \/4@%1{2 — 8aga?H + 4Hay (biby + boby ) + [(boby + bob?) — 2a0a1]” |

5 a +a? — (b3 + b1b}) + H* — 2a0H+
- \/4a%H2 — 8agalH + 4Hay (biby + boby) + [(boby + bob?) — 2a0a1]”.

&
[N}
Il

\

Nesta secao apresentaremos a influéncia da interacao dipolar e do campo

magnético externo na relacao de dispersao.

3e08 . , . , . I

2e-08

1e-08

-1e-08

-2e-08

L | L | L |
0 0,0005 0,001 0,0015
akz
Figura 3.18: Relacao de dispersao para diversos valores de interacao dipolar

e campo magnético H=0.

Na figura (3.18) apresentamos o comportamento de w em funcao do
vetor de onda na direcao de k, para diversos valores do parametro dipolar
e com o campo magnético H = 0. Como ja é conhecido, para ed = 0.013
a frequéncia de excitagao é um imaginario puro, de acordo com o teorema
de Mermin e Wagner, o diagrama mostra que a interacao dipolar estabiliza
a ordem de longo alcance até um certo valor criico (ed = 0.012). Para

valores maiores que o valor critico, a interacao dipolar elimina a ordem de
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longo alcance, isto é, a magnetizacao na direcao de z desaparece. Estes
resultados sdo apresentados por Arruda e colaboradores [18], porém os nossos
apresentam melhores quantitativos devido ao fato de considerarmos redes
muito maiores. A magnetizacao do sistema pode ter tomado uma direcao

perpendicular ao plano (xz) considerado.

2606 ‘ ; ; ; ‘

|

42— ed=0.0158
H=0.00001

1,5e-06 — —

Y 1e06

5e-07

0,002 0,004 0,006 0,008
akz

o

Figura 3.19: Relacao de dispersao para valores de ed: 0.0150 e 0.0158 e
campo magnético H=0.00001.

A figura (3.19) exibe o efeito de um campo magnético externo da
ordem de 107°. Neste caso a instabilidade aparece para um valor maior do
parametro dipolar ed. = 0.0158, isto é, um pequeno campo magnético ajuda
a manter a ordem magnética em uma extensao maior da interacao dipolar.

As figuras abaixo (3.20 e 3.21) exibem o mesmo comportamento
anterior, isto ¢, para campo magnético da ordem de 10™* ed. = 0.02885 e
para campos da ordem de 1073, o valor critico é de ed, = 0.115. Os diagramas
das figuras (3.22) e (3.23) exibem o comportamento da relagao de dispersao

dos magnons com vetor de onda k = 0 a 7 da primeira zona de Brillouin.

o7



206 I 00008 :

oo a=0020] |
a4 002500
002885

o—0ed=0100| |
+—4 g=0.115

H=0001
4 00ws ]

15605

9 1005

506 0,002 7

0 0,005 001 0 0,005 001 0015

Figura 3.20: Relacao de dispersao Figura 3.21: Relagao de dispersao
para diversos valores de interagao di-  para valores de ed: 0.0150 e 0.0158

polar e campo magnético H=0. e campo magnético H=0.00001.

A figura (3.22)(a) exibe o caso para H = 0, onde a relacdo de dispersao
nao apresenta gap. Nos demais diagramas (3.22)(b) e (3.23) apresentamos o
efeito do campo magnético, o qual introduz um salto (gap) na energia das

ondas de spin. O gap é proporcional ao valor do campo magnético.
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Figura 3.22: Relacao de dispersao dos magnons na ausencia de campo

magnético externo (H=0)(a) e sob a influéncia de um campo externo

(H=0.001)(b).

20r
— ed=0.004
—ed=0.005

ed=0.009
15— ed=0.010
H=05

Figura 3.23: Relagao de dispersao dos magnons sob a influéncia de um campo

magnético externo (H=0.5)(a) e (H=1.0) (b).
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3.3 Conclusao e Perspectivas Futuras

Neste trabalho, o objetivo foi estudar a estabilizacao da ordem magnética
devido a agao da interacao dipolar e deste comportamento acima da tempe-
ratura critica, devido a aplicagao de um campo magnético externo.

Os nossos principais resultados podem ser resumidos do seguinte

modo:

1. O sistema magnético apresenta ordem de longo alcance até um certo
valor critico da interacao dipolar (eq = 0.012), para H=0. Até este
valor da interacao dipolar, a interacao dipolo-dipolo ajuda estabilizar a
ordem de longo alcance; a qual nao viola o teorema de Mermin-Wagner

[10].

2. O sistema apresenta instabilidade para valores de e; > 0.012. O nosso
modelo descreve o alinhamento dos dipolos magnéticos somente ao
longo do plano (yz). Assim, o nosso modelo leva a concluir que va-
lores grandes da interagao dipolar leva o sistema a frustracao. Porém,
sabemos que ha evidéncias experimentais de que grandes valores da
interagao dipolar leva os dipolos magnéticos a se alinharem perpendi-

cularmente ao plano yz [6].

3. A aplicagao de um pequeno campo magnético (107°) nao ¢ suficiente
para manter a ordem magnética no plano xz. O sistema ¢ frustrado

para valores de eg; > 0.0158.

4. Por outro lado, campos magnéticos da ordem 10~* j4 é suficiente para
suprimir a frustracdo do sistema. A temperatura critica é também
eliminada, isto ¢é, o sistema permanece magnetizado para altas tempe-

raturas.
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5. A aplicacao de um campo magnético faz a relagao de dispersao apre-
sentar um salto (gap) em k, ~ 0. Este gap é proporcional ao campo

aplicado.

6. Estes comportamentos apresentados foram captados tanto no compor-
tamento da magnetizacao como funcao da temperatura com FEj; fixo,

como no comportamento da relacao de dispersao em funcao de k..

Como sugestao para futuros trabalhos:

e A modificacao do modelo para captar o alinhamento dos dipolos magnéticos

perpendicular ao plano inicial (yz).

e Nesta mesma linha (dipolos alinhados paralelos ao plano yz) deve ser
estudado o caso da interacao de troca ser anti-ferromagnética, necessi-

tando de considerarmos duas sub-redes interpenetrantes.
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Apeéendice A

Método das Funcoes de Green

1-Introducao

A técnica das fungoes de Green (F.G.), desenvolvidas aqui, sdo do for-
malismo de Zubarev[20, 21], que é um método para tratar de sistemas de
muitos corpos interagentes. Esta F.G., corresponde fisicamente a um pro-
pagador na qual uma dada grandeza fisica ¢(7,t) é obtida pela aplicagao de
G(r,7',t,t'). Esta grandeza na posigao 7 e instante t'[¢(7’,t')]. No estudo

do magnetismo as F.G., sao utilizadas para calcular fungdes de correlagao.

1.1-Funcoes de Green Retardada, Avancada e
Causal

As F.G., em mecanica estatistica sao apropriadas para o calculo das
funcoes de correlacao e consequentemente sao obtidas todas as grandezas
termodinamicas em todo intervalo de temperatura. No “ensemble” grande

candnico, as F.G., retardada [G,(t,t')], avancada [G,(t,t')] e causal [G.(t,1')],
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sao definidas segundo Zubarev por:

Gr(t, ") =< A(t); B(t') = —i0(t — ') < [A(t); B(t))y] >T
Go(t, 1) =< A(t); Bit') >,=i0(t' —t) < [A(t); B(t),] >r

Go(t,t") =< A(t); B(t') >.= —i < TA(t); B(t')} >,
onde

T{A®); Bt} = 6(t —t")A(t) BXt') + nb(t' — t) B(t') A(t)

1  bdsons E
n pode ser
—1 férmions D

a fungao degrau (“Heaviside”):

, 1 se t>t
Ot —t') =

0 se t<t

e ainda

O N e O e
S0t —t) =5t —1t), ou Ot —t)=—3(t ~ ).

(A.4)

(A.5)

Para um operador arbitrario A, no equilibrio térmico, o seu valor médio é dado

por:
< A>=T,(pA)

onde p é o operador densidade, definido do seguinte modo:

sendo H a hamiltoniana e Z a fungao de partigao dada por:

Z =T, (e*ﬁH> 08 = Kjlgﬂ"
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A equagao (A.6) pode ainda ser reescrita como:

<A>= =T, (efﬁ(ﬁfﬂﬁo , (A.8)

(] —

que é a média estatistica sobre o “ensemble” grande canonico, onde = = T, <e‘ﬁ (H—pN )) ,
H 6 o hamiltoniano independente do tempo, i é o potencial quimico e N é o niimero
total de particulas. Introduziremos uma funcao mais geral, as chamadas fungoes
de correlagao entre pares de operadores (podem ser obtidas das F.G., correspon-
dentes). Na representagao de Heisenberg, os operadores dependem explicitamente
do tempo, e correspondem a observaveis fisicos e sao obtidos dos operadores cons-

tantes (no tempo) da representagao de Schrodinger da sequinte forma:
A(t) = eiHTA(O)e_iHT, (Ag)

sendo i = 1 Podemos escrever explicitamente a equacao (A.1):

/—/I%
G (t, )] =< A®)B(t') >, = —if(t—t)< A(t); B(t') >
— n< B({YA®#) >r . (A.10)

Queremos verificar, de acordo com a definigdo, que as fungoes de Green (r,a,c)

dependem de t e t’ através da diferenca ¢t — t/, entao calculamos:
/ 1 —BH /
[ =< A(t); B(t') >= =T, <e A()B(t )) , (A.11)
como os operadores dependem explicitamente do tempo de acordo com:
Aty = e Age ™ e B(t') = B,e . (A.12)
Substituindo a equagao (A.12) na equagao (A.11) temos:

1 ) ) p—_ R
I=_T, (efﬁH et Agye e B,y et ) (A.13)
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Devido a invaridncia do traco sob permutacao ciclica dos operadores, podemos

fazer:

I = T, (e

-
(e BH ,—iHY/ thA( 0)¢ ﬂHtethlB(o))
(¢

H lH —iH (t—t'
T A et ”B@))

szt —BH th —iHt _iHt'
PG A g e~ T B ) )

ﬁ

5

[I]\ — [1]] »—~[1]\ H[I]\

T, (e—ﬂ At — t’)B(O)) : (A.14)
comparando a equagao anterior com a equagao (A.11) temos:

éTT (e_ﬂHA(t—t’)B(O)):éTr <e—BHA(t)B(t')) ouainda:  (A.15)

< A@t); B(t') >=< A(t —t'); B(0) > . (A.16)
As funcées de correlacao sao definidas da seguinte forma:

Fap(t,t') =< A(t); B(t') > ou ainda: (A.17)

Fap(t,t') = Fap(t —t), (A.18)

usando a equagao anterior na definicao da F.G., da equagao (A.1), de imediato

notamos a “invariancia” temporal de tais funcoes, isto é:

Gare(t,t)) = Gore(t —1). (A.19)

2-Equacao de Movimento para as funcoes de
Green

Os operadores A(t) e B(t’) presentes nas definigoes das F.G., das equagoes
(A.1) e (A.2) e na representagao de Heisenberg equagdo (A.9), satisfazem uma
equacao de movimento do tipo:

%A( t) = iHe' A(t)e ™t + e HEA(t)(—i Ht)e ! (A.20)

65



d

&A(t) = iHe Tt A(t)e HE — A1) (i HE)e 1t i (A.21)
z’%A(t) — CHA(®t) + A()H (A.22)
'dAt—AtH ind dAt— i[A(t), H A.23
1= A(t) =[A(t), H] ou ainda — A(t) = —i[A(?), H]. (A.23)
A derivada da equagao (A.1) é:
aG, ,, , .do / /

Dr ) = i~ 1) < (AW By >

+ (=it —-1t) < [dfhgt,B(t’)] >, (A.24)

substituindo as equagoes (A.5) e (A.23) na equacao (A.24) teremos:

ds? (t,t) = —ids(t—t) <[A®),B{t')], >r
— W0t —t') < [—i[A(t), H], B{t))], > (A.25)
z‘di’” (t,t') = 6(t—1t') <[A®t), B(t'), >r
17
— W0t —t') < [[A(t), H], B{")], >7 (A.26)
da equagao (A.1) é facil ver que:
IT =<< [A(t), H], B(t') >,>7 (A.27)

que subst. na equacdo (A.26) dard a equagao de movimento para a Funcao de

Green retardadas:

PG ) = 8t —1) < [AW), By >

+ << [[A(t),H],B(t') >>p>1 . (A.28)

Fagamos agora para a avancada: A derivada da equacdo (A.2) é:

d d

G Caltt) = i 8t — 1) < [A(®): B(t)]y >7
+ 0t —t) < [%A(t),B(t’)] > (A.29)
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GGalt,t!) = —id( 1) < [A(), By >1

+ 0t —t) < [—i[A@t), H], B(t')], > .i (A.30)

PGt t) = 8 1) < [AW), By >
+ 0t —t) < [[At), H], B{")], >1 (A.31)

LGt ) = 8 —1) < [A®), B()], >1

dt
T
+ 00— 1) < [A®), 5, BO)l, o1 (A.32)
da equacgao (A.2) é facil ver que:
IIT =<< [A(t),H], B(t") >,>7 (A.33)

que subst. na equagao (A.32) dard a equagao de movimento para a Fungao de

Green avangada:

P Cult ) = B 1) < [A(), By >r

+ << [[A(t),H],B(l') >>,>1 . (A.34)
Fagamos agora para a causal: A derivada da equacao (A.3) é:

%Gc(t,t’) = —i {jte(t —thA@X)B{') +6(t — t’)% [A(t)B(t)] }
d

] ¢+
i {Jrnjte(t’ —)B(t)A(t) + no(t' — t)B(t’)%A(t) >5,  (A.35)
que multiplicando por i e adicionando as equagoes (A.5) e (A.22) em (A.35)dara:
z‘%Gc(t, tY = <6(t—t)AR)B(') —if(t —t)[A(t), HB(t)
— nd(t' —t)B(t")A(t) —ind(t' — t)B(t')[A(t), H] > (A.36)
como §(t —t') = —§(t' —t) podemos fazer:

i%Gc(tt’) = <§(t—t)A@)B() —i0(t —t")[A(t), HB(t')

— né(t' —t)B(t)A(t) —ind(t' —t)B(t")[A(t), H] > (A.37)
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colocando em evidéncia (¢t —t)

i%Gc(t,t') — <8t — ) AW)B') + nBE) A1)
1A%

— —if(t —t)[A(t), HIB(t') — né(t' — t)B(t')[A(t), H] >(A.38)

recordando a equagao (A.3):
X
Ge(t, 1) =< A(t); B(t') >.= —i < 0(t —t"YA@X)B(t') + no(t' — t)B(t')A(t) >

veja que (IV) é iqual & (V) e reescrevendo a equagao (A.38) teremos:

i%Gc(t,t/) =< §(t — ") (A@)B(t') + nB(t)A(t))+ <<< [A(t), H]; B(t') >>¥A.39)

Z'%Gc(t,t’) =4(t — t’) < [A(t)’B(t/)] S 4 <<< [A(t),H];B(t/) S>> . (A.40)

Que é a equacao de movimento para a F.G causal. Mostramos finalmente que as
trés fungoes de Green satisfazem a mesma equacgao de movimento, podendo ser

escrita de uma forma geral:

Z'%Gj(t,t’) — 5(t — t’) < [A(t)’B(t/)] S 4 <<< [A(t),H];B(t/) S>> (A.41)

Observe que as funcoes de Green que aparecem no segundo membro da equacao

(A.41) envolvem um niimero maior de operadores que do primeiro membro.

3-Transformada de Fourier das Funcoes de Green

1 o[> .
Gp) = 27T/_OQ Gt — e P g —t) (A.42)

Glt— ) = / G(E)e Et-gp, (A.43)
a fungao delta de Dirac é expressa por:

S(t—t) = QL / e ) g (A.44)
™ —00

68



onde substituindo a eq. (A.43) na eq. (A.41):

z’%G(t,t’):z’% / G(E)e Pl dp = / EG(E)e”P")dE  (A.45)

substituindo as equagoes (A.41) e (A.44) na equagao (A.45) dard:

/ EG(E)e Ft-"gp = 2i e AR < [A®), B(t)] >
— 00 T™J_
+ << [A(t),H);B(t') >>; . (A.46)

Aplicando a T.F na segunda parte do segundo membro:

1 e~ Bt 4E < [A(t), B(t))] >

21 J o

/ EG(E)eFt-"gp =

- / << [A(t),H); B(t') >>p e P dE

—00

no segundo membro, colocando a integral em evidéncia:

/ EG(E)e PR =

—0o0

o 1 - /!
= / [% < [A@®),B(t)] > + << [A(t),H); B(t') >>| e P dE. (A.47)
Observando a igualdade vemos que:

FG(E) = % < [A(t), B(t')] > + << [A(t), H]; B(t)) >>5 (A.48)
onde
G(E) =<< A(t),B(t') >>g  que substituindo na eq. (A.48):

E << A(t), B{t') >>5— Qi < [A@®), B{t')] > + << [A(t), H]: B{t') >> 5 (A.49)

T
Da equacao acima temos que a F.G.,<< A(t),B(t') >>p é dada em termos
da F.G.,<< [A(t), H]; B(t') >>p superior . Consequentemente, a equacao da
F.G.,<< [A(t), H]; B(t') >>p serd dada em termos da F.G superior, e assim su-

cessivamente.
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4-Representacao Espectral
Considere o espectro de uma Hamiltoniana arbitraria dada por:
HY, >=E, | ¥,
. Sabemos que a média dos operadores A(t) e B(t’) é dada por:
< B()A(t) >= %tre_ﬁH [ B(0)e ™ A0y ) (A.50)

Sendo | ¥,, > estado estacionédrio como vetor na representagao de Heisenberg,

entao:
1 p—
<BIAW®) > = Y e {\ U, >< T, | Bt | T, >< T, | B(O)}
nm

{\ Uy >< Uy, | et | W >< 0, | eiEmt}

{| O >< T, | A0) | T, >< T, | e B0t} (A.51)

COmo Z | Uy, >< WUy, |=1 a equagdo acima fica:

1
/ _
< B(tA(t) > = Z;<\Pn|B(O) | U, >< U, | A0) | ¥, >
6iEnt/e*’iEmt/eiEmtefiEntefﬁEn (A52)
CBIAM > = =3 < Uy [ BO) | Uy >< Uy | A0) | T, >
Z nm
o~ ilEn(t—t) =B (t—t')] ,—BEn (A.53)
CBAWD > = =3 < Wy | BO) | Uy >< Uy | AQ) | Ty >
Z nm
e UEn—Em)(t—t') o= BEn (A.54)
A saber:

— <0, |B0)| ¥, >E ) —c g | B(t')| ¥, >
— < U, | A0) | T, > Enm Bt | A(E) | O, >
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com isso:

Fpa(t—t) = Z7') <0, | B(0)| ¥p >< Uy, [ A(0) | ¥y, >

o~ i(En—Em)(t—t') ;—BEn (A.55)

analogamente:
Fap(t—t) = Z7') <0 | A0) | Uy >< Uy, | B(0O) | Uy, >
e {Bn—Em)(t=t) g =B Em (A.56)

veja que E,, — E,, = W, logo E,, = E, — w que substituindo na equagao (A.56)

teremos:
Fap(t—t) = Z7') < U | A0) | Uy >< T, | B(0) | Ty, > .
e BEn ofw o —i(En—Em)(t—t') (A.57)

Introduzimos a Transformada de Fourier J(w) tal que:

< B(tYA(t) >= Fpalt —t') = / h Jpa(w)e ) dy (A.58)

A fungao J(w)é chamada intensidade espectral:
1 [ : /
Tpa(w) = / Fpa(t —t"e™ = d —t) (A.59)
™ —0o0

analogamente temos:

< AW)B(H) >= Fap(t—t') = / Tpa(w)e®™ e ay  (A60)
1 [ -
Tas(w) = - / Fpa(t — t)ePveivt=) g, — 1), (A.61)
7T — 0o

As equagoes (A.58) e (A.60) sdo as representagoes espectrais das fungoes de

correlagao substituindo (A.55) em (A.59):
1 [ 1
Tpa(w) = Z7NY < W, | BOO) | Uy >< Ty | AQO) | By, >
e nm

o~ {(En—Em)(t—t') ,.~BEn 6iw(t—t/)d(t — ) (A.62)
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Jpa(w 1Z<\pnyB | Uy >< U,y | AQO) | U, > e PFn

1 oo

- _i(En_E'm_w)(t—t/) _ / A
| d(t — '), (A.63)

onde é conhecido que:

1 © : /
5 e En=Em=w)t=) gy — 4"y = §( By By, — w) e subst. na eq. A.63:
T
Jpa(w 1Z<‘I’n\3 | U, >< U, | AQ0) | U, > e PEn§(E, — B, — w),

J é a intensidade espectral que buscamos e estd definida nos pontos W tais que

E, — E,, = W, ou seja, nas exitacoes do sistema.

5-Transformadas de Fourier das funcoes de Green em
termos das funcoes de correlacao

Reescrevendo a equagao (A.10):

(G (t, )] =< A)B(l') >,= —if(t — )< A(t); B(t') > —n < B(t")A(t) >7

tomando a T.F., dessa funcgao:

- /OO d(t — ePEgt —t') < A(t); B(t') > —n < B(t)A(t) >1

GT(E) - 27

Substituindo as representagoes espectrais (A.58) e (A.60) e fazendo t' = 0, teremos:

—j [ 0o

G (E) = — d(t)e’PDo(t) / Jpa(w)ePe O dy

2m —00 —0o0
A

-7 / Tpa(w)e ™ Odw (A.64)

oo 1

Na equagao (A.64) colocando A em evidéncia:
1 [> , o0 .
Go(B) = o / (1) E (1) / Tpa(w)e= ™ Odu(e —n)  (A.65)
T J—co —0o0
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reagrupando as integrais que w e em t:

Go(B) = 5 [ Imatw)(e® —mdw [~ o) OO
G.(E) = % / h Jpa(w)(e®® —n)dw / h 0(t)e! Etd(t). (A.66)

A funcdo desacoplamento é escrita na forma:

t
0(t) = / eV'§(t)dt' com e — 07T, (A.67)

o0

e a funcao delta de Dirac:

1 o0 o
5(t') / et oy, (A.68)

:g .

Substituindo (A.68) na (A.67) teremos:

b e
o(t) = / eet/ e~ dwdt!
oo 27 J_ o
1 00 t ) )
_ / ’IU/ e—z(w—i—za)t’dt/
27r —0o — 0o

. . t
1 oo —i(w+ie)t!

27 J_ oo e—i(w+ie) .
1 /oo p e—i(w—i—ia)t plWwoo ,—E00
_= —_— w —_
21 J_ oo —i(w+1ie) —i(w+ ig)
1 o0 6—iwt€6t
T oo ) Y i ey
(A.69)
Como ¢ < 1 — et ~ 1, logo:
i 00 e—iwt
o(t) = - / duw S (A.70)
2 J_o  wHie

Assim substituindo as equagoes (A.70) na (A.66) dara:

_ i [ Bw _ X de 1% i p_w—a
G.(E) o /_Oo Jpa(w)(e n)dw /_Oo T icon _Ooe d(t)(A.71)

73



a funcao delta pode ser escrita como:

1 o
S(E—w—x)= 2/ eB-w=2)t gy
s

—00

que substituindo na equagao (A.71) dara:

Gi(B) = 5= [ Tmatw)e™ — v [~ S sE 0 -)

2 J_ oo T i€

usaremos a seguinte propriedade de funcao delta:

/ " f@)sa - 2)de = f(a).

A equacgao (A.72) é reescrita:

dw

1 o0 w
G (E) = 271/ Jpa(w)(e’ —U)m

Analogamente para a funcao de Green avangada, temos:

dw

GolB) = 5 [ Tnalw)e — )

(A.72)

(A.73)

(A.74)

Vamos calcular o limite para w real, onde w = E: fazendo E* = E + ic com E

real, pois e — 0.

A equagao (A.74) pode ser assim geberalizada:

1 o0 w dw GT(E) se I,E >0
G(E) = 2/ Jpa(w)(e™ — U)ﬁ
T J-co W Gu(E) se I,E<0

Facamos:

GE'Y)—G(E")=G(E +ie) — G(E —ie) =

S —
— w) (e’ — — w
2 J_ Ba g E—-—w+ie FEF—w-—ic
usaremos mais uma propriedade do d:
. . 1 1 )
27id(x) = lim — — : que aplicando na eq. A.76:
e—=0+t \T —1e T +1€

lirr(l) G(FE +ie) — G(E —ig) =
e—
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-1 [ 1 1

— pw _ li — d
2T _00(6 n)Ta(w) EE(I)L E—w—ic FE —w+ice v
~—— ~——
-1 [ /—/QCR
lim G+ ie) — G(E —ic) = / (2 — ) T a(w)2ris(F — w)duw
ii_r)r[l)G(E +ie) — G(E —ig) = —i /_Oo(eﬁw —n)Jpa(w)é( E — w )dw
usaremos a propriedade:  [*_ f(z)d(a — z)dx = f(x)
lim G(E +ie) — G(E — i) = —iJpA(E)(ePF —n)
e—
multiplicando tudo por ¢ e colocando Jp4 em evidéncia:
. GE+ie) - G(E —icg)
Jpa(E) = Zili% (PF ) (A.77)
substituindo a equag@o anterior na equacao (A.58), que é:
< B(tYA(t) >= Fpalt —t') = / Jpa(w)e ) gy
OO,, G(E+ZE)—G(E—Z€) 7-(7/
o iw(t—t")
Fpa(t—1) /OO zgl_% (PF 1) e dw. (A.78)

Desta forma, com J(E) escrita em funcao de G(FE), estamos aptos a calcular as

médias estatisticas de quaisquer operadores de nosso interesse.

6-Aplicacao a um Ferromagneto

Consideremos um sistema com N spins S; nos sitios ¢ de uma rede cibica. A

interacao entre esses spins é observada através da hamiltoniana de Heisenberg:
H=-Y J;S.S,-hY_ S, (A.79)
i#] i
onde h = gupH ¢ a energia associada com o campo magnético e yup 0 magneton

de Bohr. Objetivo: Ciélculo da magnetizacao ao longo da direcdo do campo
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externo, o que implica calcular S=. E conhecido que: S, = S+ SYj + S7k

e ainda 5; = S{i+ S;?’j + 57k fazendo o produto escalar da equagao (A.78):

S;.S; = STST + S8V + 5757 . (A.80)
e~ N =~
I II IIT
Sabe-se também que: S;“ =57 +iS! e S =S¥ —iSY colocando S¥ em

evidéncia: S¥ = S;" —iSY e S¥=S; +iS! agora somando os S¥ teremos:

287 = S+ S

1
_ + -
Sf—§(si +57)-
Analogamente fagamos para S?, colocando em evidéncia:

+_gY R
SY = @ e também SY = %

‘. Yy _ 1 (gt -

que somando, dara: S; = 5; (SZ- -5, )

multiplicando por % : SY = _7’ (Sz+ - S; ) resolvendo / separadamente:

I=8787 = B (SHSJ)} B (5“55)}

_ Lot L oo —ot . g—q-
1= (StSy+85S7 +578) +5757)

resolvendo 11 :
—1 _ —1 _
I1=5YsY = [2 (Sf = S; )] [2 (S;F - 5; )]

II:—% (Sij—SjS;—S{5f+SZSI>-
Substituindo I e IT na equacao (A.80) teremos:
S;.5; = [i (sjsj + 5787 + 5757 + Sisj):| -
_ [_i (Sis7 =SSy = S78f+5757) + stj} (A-81)
fazendo o produto chegamos a:

S,.5; = % (sjsj— + S[S;F) + 5757 (A.82)

76



para O caso:

S;.S; = SFST 4+ 8YSY 4 8757 (A.83)
M~ =
I 11 IIT
e como S¥ =1 (S +S;) e também SY =4 (St —57)

resolvendo I separadamente:
T QT 1 + — 1 + —

I== (S St+Sts, +5,SH+575")

| =

resolvendo I1 :

_Z/y_l -‘r_—l-i—_—
1= stt = |5 (57 - 50)| |5 (57 - )

IT=—2 (S8t —SFSy — S8 +8757)

1
4
Substituindo I e IT na equagao (A.83) teremos:

2 2 1
SiSi = L (SFSE+SEST+ 878 +5757)
- i (88— SFS7 — 575 +5757) + 5757 (A.84)
S;.S; = i (28;FS; +257S;") + (S7)?
5.8, = 5 (S7S7+577) + (S0 (A.85)

Para o caso de S2, basta lembrar que:
S = (S7)2 +(87)” + (57)°

5% = B (5" + S;)]2 + [—; (Sf - sf)]2 +(S7)?

S* = - (SFS7 +51S7) +(S7)? (A.86)

1
2
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Consideremos agora a T.F temporal da equagao de movimento da fungao de

Green equagao (A.49):
B << A(t), B{t') >>p— % < [A(6), B(t)] > + << [A(t), H]: B{t') >>5

que pode ser reescrita para o caso de spin, como:

1

E((STs S = 5-

(5775 SmD) + (1S HI; S)) e (A.87)

observe que na equagao acima aparece a Hamiltoniana H, que agora podemos
reescrevé-la (A.49)substituindo a equagao (A.82):
1
H=-) [2@*5; +5;755) + s;s;} ~h> S (A.88)

i#j i
Lembrando das relagdes de comutacao temos:

(55,857 = 2870 e [SE.85] ==ty

~——— ——

) IT
para que possamos escrever completamente a T.F da equacdo de movimento da
fungdo de Green, calculamos separadamente o comutador [S;"; H]:
1 _ _
(S H) = =Y Jug { S, 5787 ] + [Sosms] pH S sis] —h Y 57,87
i#] i
calculando separadamente o primeiro comutador:
7 [ARag| 7

———
1

[sﬁ, Sjsj—} — 5t [S+ S‘} +[Sf.571 87

para o calculo do segundo comutador:

(st s7sy] =87 (s8] + [57.87] 87

J ? J
I

(St S78F| = 287556
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para o terceiro comutador:

|
II II

[S;7,5785] = 57 [S7. 5]+ [S7,57] S5
—_—

(S, S757] = =757 6, — SF 76
para o quarto comutador:

(S, 57] = =S oy

|

reescrevendo o comutador [Sl+ ,H ]:

(S5 H) = =0 T { S5 83050+ S78) ou — S78F o — 57 S36a} + 0> 87
i#£j i

fazendo primeiramente a soma em j:

(S H) == 0 SHSp = >0 " JiySi S dut

i g
+ 3 JSEST DS TS S + 1Y SFou
@ i i

fazendo primeiramente a soma em i:

J J

agrupamos os termos que tem ), e >
[SF H) = =3y (SFSF = S7787) D0 Ju (S7F = SiSf) +ij +hY S
j i i

facamos >, = j» corre todos os sitios da rede. Portanto i = j

II
—_—
(S H] =— § Jij stj + Sij —SF 9 —535" | +h § SF (A.89)

I
reescrevendo as relacoes de comutacao, lembrando que os sitios sao diferentes, logo
0 = 0, assim:

[sj, Sf} = S5, =0
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SJJTSZZ — SfS;f =0 = S;-“Sf = SfS;f
(57,57 = 8,5, = 0
SFS;—8iS =0 = 557 =25:5"
reescrevendo a equacao (A.89)

[S;r;H] - _QZJU (Sijfr — SJ'?SZ’L) + hZS;“ ou ainda:
j 7

[SL*;H} - 2ZJZJ~ (Sjsl+ - slzsj*) + thl* (A.90)
J %

recordando a equagao (A.87), aplicando a relagao de comutagcao:

B(ST: S = o= {1577 Sal) + IS H: S e (A.91)
I

1
E{(S" 80k = 5-2< St >6,.+<<[S/ H)S,, >>F
a equagao anterior pode ser reescrita substituindo o comutador da equagao (A.90):
+.q— 1 z z2g+t. g—
E((S]"s Sp)e = — < 5F > 4, +2) << S58)5 S, >>p —
J#l
—2) Ji; << SF8F; S, >>p +h << S5 S, >>p
J#l
+.qg— 1 z
(B~ h){(S}: 8005 == < 5 > 6, +
+2> (<< SiSF Sy >>p — << S{STi S, >>E) . (A.92)
J#

Essa equagao é exata e representa um sistema de equagoes acopladas. O se-
gundo membro apresenta F.G., de ordem superior ao do primeiro, devemos intro-
duzir uma aproximagao para baixar a ordem das funcoes e assim torna-las soluveis.
Usaremos uma aproximagcao para o caso S = %, a chamada Aproximacao das Fases

Aleatérias (RPA). A RPA consiste em desprezar as corregoes entre as fases das
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componentes longitudinais S7 e transversais S;r para spins em sitios diferentes

(i # j), substituindo a componente S7 pela sua média estatistica < S7 >:

+gz. g— ~ +. g—
<< 87858, >>m< ST ><< S5 S5, >>

assim:

m

<< 8385555,

<< SiS1; 8,

<< S¢S,

<< S7SF; S,

é facil ver que G}~ (E) =<< S§;'; S, >> e G;;(E) =<< S;r; S

>>g

>>F

>>g

>>F

Q

Q

~
~

<87 ><< S8, >>
< St > Gl (E)
< Sf ><< 858, >>
<S¢ > G (E)

podemos agora reescrever a equagao (A.92):

>>

1
(B =m){(S)"Suhe = — < Sf > 6, +

+QZJU (< Si ><< S8, >> - < §f ><< S35, >>>

il

fazendo a distributiva, temos:

1
(= B)((S}'s Sl = — < 57 > 6, +

(A.93)

42 T < 8F ><< S8, >> 2> < 87 ><< S8, >> . (A.94)

J#l

J#l

A equacao (A.93) é uma aproximagao da equagao (A.92). As F.G., sao todas de

primeira ordem , mas ainda acopladas a diferentes sitios da rede.

Saindo do

espaco real e indo para a rede reciproca, fazendo a Transformada de Fourier:

1 .
<< 8,8, >>p= v > Gp(E)ettm)

onde a transformada inversa é dada por:

k

Gr(B)=Y" << 8F,8, >>p ¢ HE™

l—m

podemos escrever a funcao delta de Kronecker do seguinte modo:

J

e
m
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onde N ¢é o nimero de células unitdrias do cristal e k sdo vetores de onda da
primeira zona de Brillouim. Devido a simetria translacional < S} >=< 5% >,
independente do ponto da rede. Substituindo as equacoes (A.95) e (A.96) em
(A.94):

1 iRy _ 1 2 L Rdm)
(E—h)NZGE(E)e =— <S> e
k

J#l k
z 1 ik(j—m
_2§Jlj <Sf> ZGE(E)e (7=) (A.97)
J k

J# E
Nos dois lados da equacao acima, as somas sao iguais, sobra que:
1 oo
(BE—h=2) Ji; <8 >)Gp(E) == < 8 > -2 _Ji; < S > Gp(E)e*U{A.99)
T
J#l J#l

onde Jioy = > Jij € Jy = D4 Jlje_“g(f_ ) que substituindo acima, dara:

<S>
N ™

(E —h— QJ(O) < SJZ >)GE(E) - QJ(k) < SZZ > GE(E)

< SF >
(E —h— QJ(O) < SJZ >)GE(E) + 2J(k) < SZZ > GE(E) = Tl
<57 >
GrE)E —h=2J) < 87 > +2J4) < §f >) = —1—
. < Sf >
GE(E)(E —h—-2< Sj > (J(O) - J(k)) = ;
onde E(E) =h+2< sz > (J(()) - J(k)) ou _E(E) =-h-2< S; > (J(o) — J(k))
assim:
<S>
Gi(E)(E - Ep) = ﬂ%
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<S> 1

Gy(E) BB
k

(A.100)

Para obter a magnetizacdao é necessario conhecer << Sl+ ,S,, >>p e a corres-
pondente densidade espectral, assim substituimos a equacao anterior na equacao
(A.95), que é:
<< SF, S0 >>p= %ZG,g(E)eiW*ﬁ)
E

ik (=)

E - E;

1
<< St S, >>E:mZ<Sz>
k

. A densidade espectral é dada pela substituicao da equagao (A.77) na equagao

acima, reescrevendo assim a equagao (A.77):

o G(E+ie)— G(E —ie)
JBA(E)_Z;E% (egE_,r/)

_ v - + g- + o-
Jp) = mgl_l,%l+ (<< S, S >>Emwtic — << S, 5, >>p—w—iz)

i . < 5% > (T 1 1
Jpy = —F—— lim tki=m) — — -
(E) ™ (ePE —p) cm0t | N EE: (E—E(E) +ie  E—Eg, —za)
aplicando a propriedade:

—27ri(5($):lim< LI )

=0t \ = +ie  x—ie
L —2imid(E — E) < §% > i)
(E) - eﬁE -n N7T .
k

que escrevendo melhor:

2 <5 > (I

E
A densidade espectral esta ligada a fungao de correlacao por:

<SS, >= / J(E)e P gE

—0o0

substituindo a equacao anterior na equagao (A.101):

2 00 (5(E _ E(E))e—zE( t—t')

- 2 . k(I
<SS = <85> 3 e )/ Gy (A10)
Z -0
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aplicando na equacgao anterior a seguinte propriedade da funcao delta:

/ f(2)d(a — )dz = f(a)

< S*S,, >= < >Ze””m

considerando t =t/ e [ = m , reescrevemos a equacao anterior:

_ 2 <857 >
k

Para o caso especial de spin % reescrevemos a equagao (A.85):
5.5 = % (SHS; + S7SH) + (57)?
considere a propriedade: Sl-+ S, =S, S;“ =257

StS; =287+ 5.5
que substituindo na equagao (A.105):

Si.S; = = (287 + 87 S} + S7S") + (S7)?

l\DM—l

(8:)* = 87 + 87 S +(57)°

S = ()" =57 8 +(8))

considere outra propriedade: SZ = S(S + 1) que substituindo acima dar4:

S7=S8(S+1)—S;S + (57)

substituindo S = =

(A.103)

(A.104)

(A.105)

(A.106)



pode ser reescrito como: < S; S >= %— <57 >

recordando a equagao (A.104):

2 z
< Sts” >—Z(<S =

N eBE —p)
k
chamaremos
®(T) ! > ! E- >0
== —— com E
N - (eBE@) —1) (k) =

reescrevendo a equagao (A.107):
<SPS >=2<858> (T

1
§—<Sf>:2<SZ>©(T)

1
<SZ>+2<SZ><I>(T):§

que finalmente d4 a magnetizacao:

L 1/2
<S> ey

(A.107)

(A.108)

(A.109)

O estado fundamental é obtido quando ®(7) = 0, onde teremos: < S* >= %

Limite T' < T

O objetivo agora consiste em expandir ®(7"). Para T < 1, ®(T') serd muito

pequeno e assim podemos expandir a expressao (A.109) da seguinte maneira:

Consideramos a seguinte expansao:

1
1+=x

=1l—z+a?—23+ ..

entao:

< 8% =

N | —

< 8% = % [1—29(T) + 49*(T) — 80*(T) + ...
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1 .
< 8% = 5~ (D) + 202%(T) — 403(T) +
Reescrevendo a equacao A.108 considerando a primeira zona de Brillouim:

(T) = @’ Ood3k41
T) =53 e €PEm 1

com

d*k = sin(®)dfd¢ isto é:

27
2
87r3/ / / k*dk sin(0)d0dp——— ﬁE(@ —
CL3 oo T ) )
T)_87T3/0 /0 k*dk sin(6)df ————— ﬁE(k — ¢|

CL3 00 ) 1 -
O(T) = 47r2/0 k dkieﬂEuc) 7 (—cos®) |7

S P R TP S 141
()fm ; egEWil( )

a3 [e's] ) 1

Expandindo o denominador em série de poténcias, ondeH%r =l—a42?—a3+..

1 e PErq

_ _ —BEw) {1 —BEm) 4 o= 26Ew) }
PP 1 1—e PP c e e "

xT

1
= _ —BEy —2B8E,) —3BE1) — —IBE (k)
FEa 1 e +e +e + ... E e ,

reescrevemos agora a equagao (A.110):
a® [, 1 a® S~ [ 0 e
O(T)=— k*dk—m—— = =— dkk?e™"PHE)
(T) 27r2/0 eBEw — 1 272 z;/ ¢

facamos K? = que diferenciando: dk = =1, a equacao anterior fica:

dq q o IBE
=5 /
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1 &[>
:ﬁE /0 dqq?ePEm) (A.111)
=1

O préximo passo é expandir FE(k) para valores pequenos de K. Como j& definido

anteriormente, temos para uma rede cubica simples:

Jiky = 2J [cos(kza) + cos(kya) cos(k-a)]
Para k =0,J(0) = 6J. A expansao de J(k) para ka < 1 é dada pela expansao

do |cos:
kx?a?  kx*a*  kaSab
sy =g [1-BE BB ]
ky?a®?  kyta®  kySaS
[1_ A
1 kz?a®>  kz%a*  k25a8
BT TR TR
Tk =927 |3 1 4., 4, 4 L6, 6,6
(k) = — 54 +4,(qx+qy+qz)*a(qy+qz+qx)
JR) =T [6— ¢+ — (g4 + g4+ ) — = (@ + ¢ + )
12 V77 v z 360 Y z v

onde ¢* = (Ka)? + (Kya)? + (K;a)? Podemos entdo reescrever J(k):

_ _ 4_7
J(k)J[G Q+ Q 360Q2 }

como ja mostrado anteriormente, consideraremos um campo magnético externo

nulo:
1
E(E) =h+ Q(J(O) — J(k))§
4
Egy = (6J - 6J + Jg* — —Q 360622
— 72— Loty
E(;;’) = Jgq 12@1 360Q2

Podemos reescrever a equagao (A.111):

Ly /Ood 210010~ Qi+ 525Q5+ )
=530 qq’e
27T2 0
=1
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que pode ser escrita como:
1 <« > 2 —laBq?® IbBQ* —1cBQ°
O(T) = 27122/ dqqPe1aPa PR o= leBQ7
=170

que resolvendo a integral da equacao anterior, obtemos:

os coeficientes sao:

6-Limite 7" — T,

A temperatura critica (7,) indica o limite em que a magnetizacao vai a zero (<
S% >— 0). Portanto, c®(T') é muito grande, e assim, através de uma expansao em
< S > determinaremos uma expressio para T.. Assim, reescrevemos a equacio
(A.108) na forma de integral:

_W 3 1

lembrando que:
E(E) =2< 5 > (J(O) — J(k))
Substituindo E(k) em (A.112), dara:

) 3 1
o(T) = ) B d k€ﬁ2<sz>(J(0)*J(k)) -1

(A.113)

para a expansao chamaremos v = (32 < 5% > (J(g) — J))

1 1 1

=1 14o+9+8. -1 v(l+5+.)
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com isso podemos reescrever a equagao (A.113):

3k 3k
B(T) = 2o / _ W / n
8773 zB U 871'3 7B 2

Vo A3k

o(T) = 87r3/ZB 23 < 87 > [J(0) — J (k)]

+0(1)

Vo 3k
B(T) = 555 o g >/ZB SO O (A114)

Recordando a equagao (A.109),

o 1/2
<5 >_1+2q>(T)’

vemos que ela pode ser escrita como: < % >= , mas proximo de T, nota-se

1
2+49(T)

que ®(T) > 1 entdao podemos reescrevé-la:

L1
<5 >= B
1=4<5 > &(T) (A.115)

em seguida, substituimos a equagao (A.114) na (A.115):

1=4<5"> Vo / @’k +0(1)
- 1633 < S > J,5 [J(0) — J(k)]
1 2 43k
kpT. 83 /ZB J(0) — J(k) (A-116)

Podemos reescrever a equacao anterior da seguinte forma:

1 2V / d3k
kpTe  87%J(0) Jzp [J(0) — J(K)]/J(0)

12 VO/ &k
kBTC J(O) 87T3 7B 1 — %

F(-1)
1 2 KpT, 6
PR J 2F(=1)
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Baixar livros de Literatura

Baixar livros de Literatura de Cordel
Baixar livros de Literatura Infantil
Baixar livros de Matematica

Baixar livros de Medicina

Baixar livros de Medicina Veterinaria
Baixar livros de Meio Ambiente
Baixar livros de Meteorologia
Baixar Monografias e TCC

Baixar livros Multidisciplinar

Baixar livros de Musica

Baixar livros de Psicologia

Baixar livros de Quimica

Baixar livros de Saude Coletiva
Baixar livros de Servico Social
Baixar livros de Sociologia

Baixar livros de Teologia

Baixar livros de Trabalho

Baixar livros de Turismo
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