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Resumo

Neste trabalho estudaremos as propriedades magnéticas tal como magnetizacao e susceti-
bilidade em filmes finos no modelo de Heisenberg, em uma rede cibica simples, através da
técnica do operador diferencial aliada a teoria de campo efetivo. Esses sistemas sao constituidos
de superficies (camadas) formadas por dtomos cujas posi¢oes definem o tipo de interacao de
troca, Js para as superficies delimitadoras e J para o interior do material (bulk).

Inicialmente faremos uma breve descricao das teorias propostas para explicar a natureza
dos fendmenos magnéticos e apresentaremos alguns resultados de pesquisas desenvolvidas na
area.

Apresentaremos a teoria de campo efetivo e a técnica do operador diferencial, ferramentas
utilizadas em nosso trabalho para o estudo de materiais ferro (F) e antiferromagnéticos (AF)
para o modelo de Heisenberg.

A influéncia das interacées de troca J e Js, campo magnético externo H e niumero de
camadas L presentes em nosso filme fino magnético foram visualizadas apds solugao numérica
das respectivas equagoes para magnetizacao e suscetibilidade. Estas ofereceram subsidios para
uma descricao de fend6menos como a anomalia na suscetibilidade total e uma possivel transicao

de fase quéntica para a magnetizagao staggered no caso AF.



Abstract

In this work we will study the magnetic properties like magnetization and susceptibility
of then film using the Heisenberg model for a simple cubic lattice. We will use the differential
operator technique along with the theory of effective field.

These system are constituted of surface (layer) formed for atoms whose respective positions
define the type of exchange interaction: J; for delimited surface and J for the interior of the
material (bulk).

Initially we will describe briefly the theory proposed to explain the nature of the magnetic
phenomena and present some results already obtain in the area.

We will present the theory of effective field and the differential operator technique and tool
used in our work for the study of ferromagnetic (F) and antiferromagnetic (AF) materials,
within Heisenberg model.

The effects of exchange interaction J and Js, external magnetic filed H and number of layer
L present in our thin magnetic films have been observed through the numerical solution of the
respective equations for magnetizations an susceptibility. The observations help in the phenom-
enal like the anomalous behavior of total susceptibility, a possible quantum phase transition for

the staggered magnetization of AF material. .



Capitulo 1

Introducao

1.1 Descricao dos Fenébmenos Magnéticos

Os fenémenos magnéticos hd muito tempo despertam interesses da comunidade cientifica
em geral. Apresentamos neste capitulo uma breve descricdo das teorias propostas para ex-
plicar a natureza do comportamento magnético e alguns resultados de pesquisa envolvendo tais
fendmenos.

Em 1907, o fisico francés Pierre Ernst Weiss [1] apresentou a primeira teoria, fenomenols-
gica, para explicar o ferromagnetismo. Na sua explicacao, Weiss considerou uma substancia
ferromagnética como sendo constituida de pequenos dipolos magnéticos, submetidos a um in-
tenso campo magnético interno - campo molecular H,, = ¢M, onde q é uma constante de
proporcionalidade e M a magnetizacao do sistema. Utilizando a teoria de Langevin do paramag-
netismo, Weiss foi capaz de explicar corretamente o resultado de Curie, em especial conseguiu

Np?

obter teoricamente a lei de Curie para a susceptibilidade, estimando assim a constante C' = s

e a temperatura T, = q%{g. Observou também que para magnetizar uma substéncia ferromag-
nética, um campo externo deve ser aplicado para que todos os dominios fiquem orientados numa
mesma dire¢ao (eixo de féacil magnetizacao).

Qualitativamente, os resultados experimentais de Curie conseguiram ter um fim feliz, mas o
entendimento microscépico do fator ¢, e os respectivos resultados numéricos encontrados para
T, iniciaram uma nova pdgina na histéria do magnetismo.

Este problema sé foi resolvido com o advento da mecénica quéntica, através da proposta do



fisico alemao Werner Karl Heisenberg [2], em 1928, que desenvolveu um modelo no qual expli-
cava a origem do campo molecular de Weiss, como sendo de natureza eletrostdtica, usando,
para isso, uma combinacao do principio de exclusao de Pauli e a superposicao das fungoes
de onda eletronicas. Segundo o principio de Pauli, elétrons com os mesmos nimeros quanticos
de spins tenderiam a permanecer afastados, minimizando a sua energia com uma baixa repulsao
eletrostética (coulombiana), enquanto, elétrons de spins diferentes poderiam se aproximar mais
e teriam uma energia potencial mais elevada. Segundo esse modelo de Heisenberg, o forte alin-
hamento dos spins num ferromagnético decorria de uma energia de troca (ezchange) entre o spin
de um fon e seus vizinhos mais préximos. Na primeira vista, parece muito estranho como uma
energia de origem eletrostédtica faz com que os momentos magnéticos nos sélidos cristalinos (ou
até amorfos) fiquem configurado numa dada diregao especifica. Deve-se ressaltar, que no sélido
temos a presenga dos dois tipos de interacdo (eletrostdtica e dipolar), mas para os compos-
tos com magnetismo forte a explicacao fisica da existéncia de ordem magnética é basicamente
atribuida a eletrostdtica.

A energia de troca tem a propriedade de decrescer rapidamente com a distancia entre os
ifons (exponencialmente), a razdo é que J contém o produto de fungdes de onda de elétrons
ligados em diferentes nicleos, portanto, J dependerd do envolvimento (overlap) das fungoes de
onda, e este overlap decresce exponencialmente com a distancia (r), o que tornard a interagao
de troca uma interacao de curto alcance.

Para descrever um sistema magnético com N particulas (elétrons) interagentes usa-se um
Hamiltoniano, nesse caso, através de uma combinagao de pares de ligacao distintas, em um

cristal, envolvendo acoplamento spin-spin (vizinhos mais préximos) descrito por
H=-) J;S8:8; (1.1)
(i)

onde a energia de troca ¢ aqui denominada por J;; e o somatério é feito sobre todos os pares
(iej)daredeeS; = (S7,57,57) indica o operador spin no sftio i. A Eq. (1.1) é conhecida
como modelo de Heisenberg isotrépico pois as trés dire¢oes apresentam a mesma, probabilidade
de orientagao ((S¥) = (SY) = (S7)).

Em alguns casos torna-se necessdrio a inclusao de outros tipos de interagoes. Por exemplo,



ao tratarmos o caso em que temos spins ordenados sempre orientados numa dada diregao (eixo
de facil magnetizagao), definida com respeito ao eixo cristalino. Podemos dizer que num cristal
existem campos magnéticos efetivos internos que tendem a orientar os momentos magnéticos
em uma dada direcao privilegiada.

Um outro tipo importante é a interagao spin-érbita descrita pelo seguinte Hamiltoniano
His = Y _A(ri).Li.S;, (1.2)
i

sendo

Ay = L 00

2om2r; dr;
onde @ (r;) é a energia potencial elétrica (micleo-elétron), L; e S; sdo os operadores momento
angular e spin, respectivamente no sitio 4.
Utilizando teoria da perturbacao de 2% ordem para a energia de interacao spin-érbita, a Eq.

(1.2) poderd ser reescrita na forma

His = Z AQB.S?.S%B,

i,(,8)
sendo < 5 >
(p|LE) (UL | p
i 2
I#p P t

Levando em consideragao este tipo de interagdo podemos reescrever a Eq. (1.1) de uma

forma generalizada

_ a Qo i a af
H=—> Jij- 5850+ Y Nog.SP.S7,
(i) (00)

onde o segundo termo pode privilegiar um dada direcao, nos permitindo estudar casos partic-
ulares de modelos como Ising, XY e Heisenberg anisotrépico.
Tais modelos vém sendo aplicados no estudo de vérios sistemas magnéticos. Como é o caso

do modelo XY introduzido por Matusabara e Matsuda [3] com o Hamiltoniano dado por

H= =" (58,57 + J4.50.5Y),

ij
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usado na descri¢ao de compostos magnéticos CoBra , CoCly [4] e para explicar as configuracoes
de vértices na superfluidez no filme fino HZ [5].

O modelo de Ising representado pelo Hamiltoniano
H ==Y J;.5;.5;
ij

que descreve muito bem sistemas magnéticos com anisotropia uniaxial tipo Dy AlO3D, POy,
FeClyBry , RboCoFy e também é 1til para estudar transicao gas - liquido para fluidos de uma
componente e para ligas bindrias.

Portanto, indiferente da escolha do modelo, aqui descrito, para representar o sistema mag-
nético sua principal origem estd na interacao entre elétrons, ou mais exatamente, entre os spins
de elétrons associada ao termo J;;. A forma como os spins interagem determina o comporta-
mento magnético do material.

Se J;; > 0, a configuracao de energia minima ¢é a de spins alinhados paralelamente. Isso d4
origem a um acoplamento ferromagnético (ex.: MnSb, CrTe, CrO2, CrBr3, EuO, EuS). Num
material ferromagnético, os spins estao completamente alinhados dentro de pequenas regices

conhecidas como dominios.

T
=

O- O O~
O- O- O-
O- O O-
O- O- O-
O- O O-
-0 -O -O

(a) (b)

Figura 1.1: Comportamento de um material ferromagnetico ( J;; > 0). (a) Spins alinhados em
uma mesma diregao na auséncia de um campo externo. (b) Um novo arranjo na presenga de
um campo externo H.
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Aplicando-se um campo externo, os momentos magnéticos dos diversos dominios podem
ser alinhados, produzindo um momento magnético total significativo. Esse fato confere uma
importancia tecnolégica para os materiais ferromagnéticos.

Se Jij < 0, temos um material chamado antiferromagnético (AF) cujo ordenamento ¢ dado
abaixo de uma dada temperatura caracteristica, conhecida como temperatura de Neéel (T ).
Para temperaturas altas (T' > Ty ), os dipolos apontam em diregdes aleatérias destruindo as-
sim a ordem magnética AF. No estado AF, os dipolos magnéticos na rede cristalina interagem
de tal maneira a se orientarem (minimo de energia) antiparalelamente. Os compostos antiferro-
magnéticos mais simples sao os fluoretos FeFs [Ty = 90K] e MnFs[Ty = 75K]| que apresentam
uma estrutura cristalina de corpo centrado, e os compostos com Fs: KMnF3[Ty = 95K],
KNiF3[Tx = 275K] e RbMnF3[Tx = 82K] com estrutura de peroskita numa rede cibica sim-
ples. A estrutura cristalina desses materiais é constituida por uma rede magnética que se
divide em apenas duas subredes equivalentes (A e B) e interpenetrantes. Na auséncia de campo
externo temos mp = —my4 (m4 e mp sdo as magnetizagoes das subredes A-up e B-down,

respectivamente).

=
—

_1

-

-
O--O

-

-
-0 -0 -0
-0 -0 -0
-0 -0 -0
-0 -0 -0
-0 -0 -0

Figura 1.2: Comportamento de um material antiferromagnético ( J;; < 0). (a) Spins alinhados
de forma antiparelela na auséncia de um campo externo. (b) Um novo arranjo na presenga de
um campo externo H.

Por possuirem diferentes propriedades, os materiais magnéticos possuem varias aplicacoes,
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desde geracao de energias a distribuicao de energia, sistemas eletronicos, telecomunicacoes,
sensoriamento, informédtica, armazenamentos de informagoes.

Esses materiais veem sendo estudados em diferentes dimensionalidades e escalas, que de
acordo com a espessura podem ser classificados como: filme ultrafino (< 5um), filme fino

(> bum), filme (10 — 100pm), folha (0.1 — 1mm) e lamina (> lmm).

1.2 Motivacao

Os filmes finos possuem grande importincia em termos tecnolégicos, no que se refere a
gravagoes de informagdes, criagao de estruturas microeletronicas, estudo de impurezas magnéti-
cas e até mesmo no desenvolvimento da fisica tedrica, por se tratar de situacoes envolvendo
ordem magnética e fendomenos de transicao de fase.

Atualmente no Brasil e no mundo vérios estudos sobre filmes finos estao sendo feitos, desde
sua criacao (fisica experimental) até sua descrigao tedrica, como é o caso do CBPF [6] que
produz vérios tipos de filmes na forma de ligas em mono e multicamadas, utilizando a técnica
de evaporacao em ultra-vdcuo e deposicao por magnetron sputtering

Apesar de existir varios trabalhos desenvolvidos nesta drea utilizando os modelos magnéticos
existente, pouco se sabe a respeito da aplicagdo do modelo de Heisenberg em filmes antiferro-
magnéticos utilizando a técnica do operador diferencial, algo que nos propomos a desenvolver
a partir do capitulo 2 desta dissertacao.

Outro fato curioso é a expansao de resultados experimentais em outros sistemas que pode ser
aplicada aos filmes finos, como é o caso do comportamento anémalo da susceptibilidade obtida
através da técnica de espalhamento de neutrons [7], reproduzida também por Cabral Neto [13]
de forma téorica considerando um sistema Heisenberg antiferromagnético em trés dimensoces
com spin %,cujo valor de interacdo de troca J = 474,5cm™' e campo externo H = 1,43T,
foram estimados.

Na figura (1.3) apresentamos os resultados experimentais da susceptibilidade em fungao
da temperatura para um composto LasCuO4 na presenca de um campo externo H = 3.07
[7]. O comportamento da susceptibilidade obtido apresenta, para altos campos magnéticos,

um comportamento andémalo, caracterizado por um ponto de minimo e depois um ponto de

13



méximo na temperatra de transi¢do T (H). Tal anomalia foi comprovada por vdrios métodos

experimentais [8, 9, 10, 11].

7 T T T T
g H=3.0T |
5 u
Ly
=
; 3r M" T
=~
= \
2 -
1F -
0 ] I L I I
0 50 100 180 200 2560 300

TEMPERATURE (K}

Figura 1.3: Comportamento anémalo da suscetibilidade magnética obtida experimentalmente[7]
para o composto de LasCuQO4 na presenga de um campo magnético exernoH = 3.07T.

Neste trabalho propomos analisar esta anomalia do ponto de vista tedrico, verificando os

parametros relevantes para o caso de um filme fino magnético utilizando o modelo de Heisenberg

1

isotrépico com spin 5 e a técnica do operador diferencial aliada a teoria de campo efetivo.
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Capitulo 2

Técnica do Operador diferencial

2.1 Consideracoes Gerais

A descricao dos fendmenos magnéticos utilizando modelos como Ising, Heisenberg torna
necessdrio a utilizagao de técnicas ou até mesmo aproximagoes, por se tratarem de problemas
envolvendo muitos corpos interagentes.

Do ponto de vista teorico, para descrever as propriedades dos sistemas reais, inicialmente
um Hamiltoniano deve ser proposto a fim de representar as diversas formas microscopicas de
interacoes dos constituintes destes sistemas. Usando a mecénica estatistica, o ponto de partida

consiste em calcular a funcao de particao definida por

Z =Tr [eiﬁH}

onde T'r representa o trago da funcao, H o Hamiltoniano que descreve o sistema e 5 = kE%T (kp

¢ a constante de Boltzmann e T' temperatura).
Conhecido o Hamiltoniano H, representado por uma matriz de ordem n, temos apds sua

diagonalizagdo uma nova expressao para Z

n
7 = Ze_ﬁ’\i
i=1

onde {\;} sdo os autovalores do Hamiltoniano H.
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Figura 2.1: Aglomerado finito €2 e restante do sistema §2'.

A dificuldade apresenta-se ao tratarmos a somatoéria que descreve Z , devido ao fato de que
no limite termodindmico n é infinito, pois trata-se de um problema envolvendo muitos corpos
cujas presencas de interacoes dificultam ainda mais.

Para contornar tais dificuldades vdrios métodos aproximativos sao propostos em literaturas,
um desses métodos é a teoria de campo efetivo (EFT) aliada a tecnica do operador diferencial
(OPD) proposta por Honmura e Kaneyoshi [12].

Ao tratarmos sistemas magnéticos, grandezas macroscépicas como magnetizacao m, sucep-
tibilidade x podem ser calculadas utilizando a mecanica estatistica do equilibrio, através de

uma expressao que define seu valor médio no ensemble candénico, por

Tr [A\e_m{}

ST

(2.1)

,onde Aéo operador que representa o observavel. A que se deseja medir.

A fim de elucidar a dificuldade presente no Hamiltoniano para o caso de um nimero muito
grande de particulas interagentes, aplica-se a teoria de campo efetivo. Separando o sistema em
duas partes: uma representando um aglomerado 2 finito com n < N spins que descrevem as
interagoes dentro do aglomerado e com sua vizinhanca, e a parte restante {2’ nao possuindo

spins do aglomerado €2, conforme estd esquematizado na figura (2.1).
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Assim sendo, podemos reescrever o Hamiltoniano total H na forma fatorada
H="Hq+ HQ/, (2.2)

onde Hq representa o Hamiltoniano do aglomerado finito 2 e Hq representa a parte restante
Q' que nao possui spins do aglomerado €V'.

Seja A(£2) um operador de varidveis pertencente ao aglomerado 2 e [’F(Q, 7?(’9, ] = 0, entao
é posstvel fatorar o trago na Eq. (2.1) por Tr = Tr'Trq, onde T'rq é realizado no sub-espago
de n < N spins () e T no sub-espago restante de n’ = N — n spins. Desta maneira, o valor

médio da grandeza A((Q) serd reescrito, segundo a definigao da Eq. (2.1), por

| Tr'Trg {A(Q)e*ﬁ(ﬁﬂ”qéy)}

Tr'Trq {e_ﬁ(ﬁﬂﬂ%’)}

(A(Q2))

Sendo |:HQ, o } = 0, entao a expressao acima poderd ser reescrita na forma

TT’eiﬁﬁ;?,T’I”QA Q)e—Heo
() = e AR T (23)
Tr'e Q’TTQA(Q)B_BHQ

1= Tre*mffl
Tre AHa

Multiplicando a Eq. (2.3) pelo fator unitério e combinando adequadamente com

as propriedades de separacao do trago e do Hamiltoniano, ficaremos

oo [rastin ) )
Troe PHa
(A())) =

Tr {e*lfﬁ}

Comparando a Eq. (2.4) com a definicao da média, Eq. (2.1), temos que o valor médio de

(2.4)

A(Q) fica reduzido ao célculo do trago parcial no aglomerado finito, ou seja,

Tro {A(Q)e*ﬁﬁﬂ}
<A(Q)>=< Tm{efﬂﬁn} > : (2.5)

Para casos em que [Hq, Hqr| # 0, temos os modelos descritos por Hamiltonianos quénticos,

portanto, a Eq.(2.5) ndo é exata. No entanto Sa Barreto e Fittipaldi [14] usaram esta identidade
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de forma aproximada para estudar a termodinamica do modelo de Ising com campo transverso,
obtendo resultados qualitativos e quantitativos satisfatérios quando comparados com resultados

mais rigorosos (expansao em série, por exemplo).

2.2 Aplicagoes

Para elucidar a técnica do operador diferencial, vamos considerar por simplicidade o modelo

de Ising de spin 1/2 descrito pelo seguinte Hamiltoniano
H = —JZO‘Z'O'j, (2.6)
(ij)

onde J (J > 0e J < 0 correspondem aos sistemas ferromagnético e antiferromagnético, respec-
tivamente) é o parametro de interacao de troca, o; = £1 denota a varidvel de spin no sitio i da
rede cristalina e (i, j) representa a soma sobre os primeiro vizinhos (z).

Apenas para ilustrar inicialmente, vamos considerar um aglomerado com um spin, entdao o

Hamiltoniano (2.6) serd escrito por

H = _ngzguﬁ” (2.7)
5

_
onde ¢ denota o vetor primeiros vizinhos ao redor do sitio central o1 do aglomerado Q.

Usando A (2) = o1 na Eq.(2.5), obtemos a magnetizacdo m = (o1) por spin dada por

m = <tanh J,BZO’H_? > , (2.8)
K

onde esta expressao ¢ conhecida como identidade (exata) de Callen [15] e Suzuki [16], e foi
deduzida usando o formalismo da fungao de Green.
Seja F'(z) uma funcao analitica e D, = % o operador diferencial, entao temos a identidade

e*=F(x) = F(z 4 \). Definindo F(x) = tanh(x), podemos reescrever a Eq.(2.8) na forma

K> o —>}Dm
m<e[ 5 e >F(:c)|z:0,
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ou expandindo a somatéria

m = <ﬁe[K‘71+?]Dm> F(z)|z=0
K

onde z é o numero de coordenagao da rede, e K = 3J.

Agora usando a identidade exp (Ao, ) = cosh (\) + o, sinh (\) (o, = £1), ficaremos

m = <f[ <ozz + 01+3>51>> F(x)|z=0 (2.9)

—

)

onde a, = cosh (K D) e 5, = sinh (K D,).

A Eq.(2.9) é exata mas de dificil manipulagao algébrica, pois o segundo membro envolvem
funcoes de correlacoes que ao calcularmos geramos um conjunto infinito de equagoes acopladas.
Assim sendo, algum tipo de desacoplamento deve ser usada a fim de obtermos as grandezas
temodinamicas de interesse de forma aproximada.

Em primeira ordem, a aproximagcao mais usada despreza as correlagoes entre spins, i.e,
(0,0,..0)~(0,){0,)...(0)) (2.10)

com i # j # ... # . Desta maneira, a Eq.(2.9) ficard escrita nesta aproximacao (2.10) por
m = (g + mB,)° F(x)|z=0 (2.11)

onde usamos a propriedade de simetria translacional (o) = m V i.

Dado o nimero de coordenagao z, da Eq(2.11) geramos um polindémio de poténcias impares
de m, pois sendo F'(x) uma fungao impar [F(—z) = —F(x)], qualquer operador par © pg, (D)
aplicado em F'(z) no limite  — 0 serd nulo. Os coeficientes desta expansao sao determinados
analiticamente com recursos desenvolvidos no software MAPLE, onde usamos a propriedade
exp (ADy) F(z) = F(z + X\). A aproximacao de campo médio (MFA) consiste em reescrever a

média da tangente hiperbdlica de varidveis de spins na Eq.(2.8) pela tangente da média deste
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Figura 2.2: Magnetizagao m como funcao da temperatura reduzida para vérios valores de z
(z=2,4,6,12) obtidos via MFT-1 e MFA, indicados na figura.

argumento, obtendo assim a expressao da MFA por
m = tanh (zK'm) . (2.12)

Note que contrario a MFA, a teoria de campo efetivo em aglomerado com um spin (EFT-
1) tratou as auto-correlagdes de forma exata (<J?> = 1, por exemplo) quando a identidade
exp (Ao, ) = cosh (\) + o, sinh () foi utilizada.

Portanto, numa rede linear (z = 2) MFA obtém erroneamente um valor nao nulo para a
temperatura critica (m — 0) que é T = KEI = z = 2, enquanto EFT-1 encontra a solugao
exata To = 0. A medida que nimero de coordenacéo cresce (z), o resultado de EFT-1 tende

EFT—-1

para a solugdo MFA, de tal forma que lim ¢ = 1 correspondendo ao valor de MFA, A
zZ— 00

fim de ilustrar esta convergéncia de EFT-1 para a solugao de MFA, na figura (2.2) apresentamos
o comportamento da magnetizagdo m como uma fungao da temperatura reduzida % =t para
diversos valores de z (z = 3,4,6,8,12). Observe que da Eq.(2.12) a curva obtida por MFA para

o comportamento da magnetizagao fica universal (independente do valor de z).
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No limite m — 0 (transi¢do de fase de segunda ordem), da Eq.(2.11) encontramos a tem-

peratura critica T resolvendo numericamente a expressao dada por
A (K¢) = 2027 B, F(2)| om0 = 1. (2.13)

Para a rede quadrada (z = 4) encontra-se T = 3.09 (= 4.0, MFA) que pode ser comparada
com a solugao exata. No caso da rede cibica simples (z = 6) obtemos T = 5.07 (= 6.0, MFA)
que é confrontada com resultados de simulacao de Monte Carlo T = 4.51. Certamente, os resul-
tados obtidos por EFT sao superiores a MFA, mas ambos sao metodologias de campo efetivo que
apresentam expoentes criticos universais de campo médio (ﬂ = %, a=0r=1,n=0,§ = 3).
Para encontrarmos melhores resultados quantitativos em comparacao as solugoes rigorosas, us-
ando o formalismo do operador diferencial (teoria de campo efetivo), algumas alternativas tém
sido propostas na literatura.

Mantendo a simplicidade do aglomerado com um sitio, Kaneyoshi e colaboradores[18] pro-

puseram um novo desacoplamento em que se leva em consideracao as flutuacées dos spins ao

redor do spin central o, na forma
0, =(0,)+ (0, +(0,)), (2.14)

onde A representa uma reagao (chamada de campo de reagdo de Onsager) de um spin no sitio
p # 1 devido a presencga dos vizinhos. Usando esta nova aproximacao, a temperatura critica é

equivalente ao resultado de Bethe-Peierls, isto &,

(2.15)

Outras aproximagoes foram propostas, como, por exemplo, a de Taggart e Fittipaldi[19] que

tem como ponto de partida a identidade de Callen-Suzuki inversa dada por

<al coth KZO‘H_? > =1. (2.16)
K

Aplicando a técnica do operador diferencial e a aproximacao de Zernike (primeira ordem),
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numa rede quadrada encontraram T¢ = 2.680. Taggart[20] usou a mesma estratégia acima em
conjunto com o desacoplamento de campo de reagao de Onsager, Eq. (2.14), obtendo para a
rede quadrada T = 2.490 que aproxima-se mais da solucao exata T = 2.270.

Uma segunda estratégia de melhorar os resultados quantitativos através da técnica do op-
erador diferencial é aumentando o tamanho do aglomerado no esquema de finite-size scaling.
Usando o aglomerado com dois spins, o Hamiltoniano de Ising ficard

z—1

z—1
Ho = —Jo109 — JUlZUHa_{ - JO'QZO'2+6—2>. (2.17)
51 52

Portanto, definindo m = (3 (o1 + 02)) e usando a identidade (2.5) obtemos

sinh (a1 + ag)
= 2.18
" <cosh (a1 + az) + e~ 2K cosh (a3 — a2)> (2.18)
z—1
onde a, = KZal+6—> (p=1,2).
— p
dp
Definindo a fungao g(z,y) por
sinh (z +y
g9(z,y) = o +3) (2.19)

cosh (z 4+ y) + e 2K cosh (x — y)

e generalizando a identidade do operador diferencial para duas varidveis (Du = %, U=z, y)
e*PetPug(z,y) = g(x + a,y +b) (2-20)

a Eq.(2.20) ficard reescrita na forma

z—1 z—1
KD,o, — KDyo, -
m = <H6 T145, He y02+62>g(x,y)|x’y:0, (2.21)
51 52
Uma analise mais cuidadosa na Eq.(2.18) evidencia logo a presenga de dois tipos de vizinhos,
z—1 2z—1
expressos através dos produtdrios H e H Dependendo da topologia da rede, os spins o1 e o9

— —
01 02
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podem admitir vizinhos comuns (z’) . Desta maneira podemos expandir a Eq. (2.21) resultando

z—1—2' z—1-2' o
m = < H (az‘ + JH(;—;/BJC) H (ay + a2+5—2>5y> H (Oéx+y + 01+36I+y)> (2.22)

— —

01 2 0

onde oy, = cosh (KD,), B, = sinh(KD,) (v =2,y), azry = cosh[K (D, + D,)], e By =
sinh [K (D, + D,)]. Na obtencao da Eq.(2.22) temos utilizado a identidade de spin exp (Ao,) =

cosh (A) + o, sinh ()), que apds utilizarmos a aproximagao de Zernike ficamos com

/

ey 1z
m = (ap +mB,)" "7 (ay +mB,)" 7 (uty T MBryy)” 9(2,Y)|ay—0. (2.23)

Claramente, a forma explicita de vizinhos comuns ou nao aos sitios 1 e 2, no aglomerado com
dois spins centrais assegura a distingao da topologia da rede. Para ilustrar a topologia neste
aglomerado, na fig.(2.3) apresentamos a rede kagomé (z = 4,2 = 1), quadrada (z =4, 2’ =0),
triangular (z = 6,2’ = 2) e cubica simples (z = 6,2/ =0). No limite m — 0, da Eq.(2.23)

encontramos Ty resolvendo numericamente a seguinte experessao:

A (Ko) =1 (2.24)
sendo
A7 (Ko) = [2(2—2 —1)aZ ¥ 20277713,
+2'az " ad T a1 By g (@ ) | y—o- (2.25)

Na Tabela 2.1 apresentamos os resultados de T para diversas topologias de redes (z, z/)
obtidos usando EFT-1 e EFT-2, que sdo comparados com solucoes exatas em redes 2d e simu-
lagGes de Monte Carlo em rede 3d. Observamos a superioridade, qualitativamente e quantitati-
vamente, de EFT-2 sobre EFT-1, o que encoraja a aplicar este novo formalismo a sistemas mais
complexos. O presente formalismo pode ser desenvolvido para aglomerados maiores (N > 2),
mas a convergéncia dos resultados é lenta o suficiente em contrapartida ao aumento do tempo
computacional, que nao justifica desenvolver neste trabalho.

Apés os trabalhos de Honmura e Kaneyoshi, varias aplicactes tém sido feitas na literatura,
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Figura 2.3: Topologia das redes (a) Kagomé (b) quadrada (c) triangular e (d) cibica simples
para um aglomerado com dois spins.

tais como, modelo de Ising anisotrépico [21], vidro de spin Ising [22], Ising desordenado [28],
efeitos de superficies [23], sistemas amorfos [24], modelo de Potts [25], Blume-Capel [26], Blume-
Emery-Griffiths [27], ambos estes resultados exemplificados usaram aglomerados com um spin.
No inicio da década de noventa EFT-2 foi proposto por Bobak e Jascur [29] EFT-2 e aplicado
no modelo de Ising, posteriormente esta técnica foi aplicada no modelo de Heisenberg ferromag-
nético [30], antiferromagnético [31], efeito de superficie [32], interacdo Dzyolshinski e Moriya
(DM) [33] e mais recentemente foi usada no modelo J; — .Jp para estudar o estado spin-liquido
[34].

A seguir iremos aplicar EFT-2 no filme fino de Heisenberg antiferromagnéticoanisotropico
para investigar o comportamento anémalo da susceptibilidade em baixa temperatura como uma

funcéo do tamanho do filme L, efeito de superficie.
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Redes z 7 EFT-1 EFT-2 Exato/Monte Carlo
Kagomé 4 1 3.089 2923 2.143
Quadrada, 4 0 3.080 3.025 2.269
Triangular 6 2 5.073 4950 3.641
Cubica simples 6 0 5.073  5.039 4.511

Tabela 2.1: Valores da temperatura critica para vdrias redes 2d e 3d do modelo de Ising 1/2

obtidos via EFT-1 e EFT-2. Os resultados sdo comparados com solucao exata (2d) e Monte
Carlo (3d).
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Capitulo 3

Filme Fino Heisenberg

antiferromagnético numa estrutura

de filme fino

3.1 Consideracgoes Gerais

O modelo de Heisenberg consiste em expressar a dependéncia do Hamiltoniano de um dado
sistema de dois ou mais elétrons com o spin.

Para explicar o fenomeno do magnetismo, do ponto de vista microscépico, Heisenberg|2]
propos que o forte alinhamento dos spins no ferromagnetismo decorria de seus vizinhos mais
préximos, caracterizando uma energia de troca entre spins responsdvel pelo magnetismo.

A grande motivagao de se estudar o modelo de Heisenberg quéntico de spin 1/2 estd no fato
de ser um importante modelo na descrigdo de materiais ferro e antiferromagnéticos.

Destaca-se também sua aplicacao no estudo de materiais supercondutores em altas temper-
atura, como, por exemplo, o composto Lag_,Ba,CuOy, que na fase isolante (x < z¢ ~ 0.025) é
descrito por um antiferromagneto Heisenberg quase bidimensional. O composto Las_, Ba,CuQOy
foi estudado por Cabral Neto [13] utilizando o modelo de Heisenberg anisotrépico via EFT-2
para uma rede cubica simples com interacao entre planos A. Em seu trabalho, Neto verificou o

resultado andémalo da suceptibilidade, comprovado anteriormente por Collin utilizando espal-

26



hamento de neutrons [7], onde foi utilizado o modelo de Heisenberg para tratar super-redes

magnética compostas por camadas do tipo F e AF.

3.2 Modelo e formalismo

Para estudar o Modelo de Heisenberg numa estrutura de fino fino, partiremos do seguinte

Hamiltoniano
H=Y —Jy [(nxsgcs;f + nysgsg> + 5;5;} ~HY S (3.1)
(ig) i
onde J;; é a energia de interacao entre os spins, H o campo externo, n, e n, os termos de
anisotropia. Tomamos uma rede cibica simples formada por L planos, constituidos por duas

subredes (A e B), indexando os planos pelo indice n conforme sugere a figura (3.1) podemos

reescrever o Hamiltoniano da Eq.(3.1) para um aglomerado com dois spins na forma

w >

® ] n+1

Figura 3.1: n-ésima camada de um filme fino antiferromagnético. A regido tracejada indica o
aglomerado com dois spins a ser usada na (EFT-2)
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Aplicando a aproximagao axial, ou seja, considerando que o sistema tenha uma direcao

—
preferencial (eixo Oz), ficaremos com o seguinte Hamiltonino reduzido para a n-ésima camada
_ x yA quB zA
Hy = —Jy [(nle AseB 4 ny517n527n) + Sias5n]

zB zA
- J”ZS2+ T ‘]"“ZSH Sl T In— 1252+ Tl T H | Stn
i

zB
— | /n ZSH—J +Jn+1281+5 e+l + Jn- 1ZS1+5  TH | Son

Por se tratar de um sistema quantico, torna-se necessério a diagonalizagao de Hs, para o

cédlculo da funcao de particao
4
w=y e (3.2)
i=1

onde \; sdo os autovalores da matriz Ha, escrita na base dos dois spins |[++),|4+—),|—+),|——).
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Apés o célculo dos autovalores \;, e substituidos na Eq.(3.2) temos a seguinte expressao

para a funcao de particao
Zn = 2e7"P cosh (W) + 2¢’78 cosh (W)

sendo

W;Lt(aln; a2n) = \/(a2n + aln)2 + (Jn/B)2 (n:c =+ ny)2

B .B B zB
an = Jn/BZS2+5 + Jn+16252+5 n+1 + Jn 1BZS2+5 n— 1 ﬁ
5
_ LA zA
alp = JHBZSH(; +J”+1*BZS1+6 w1 T e 1BZSH5 o1 THB:
5

Definindo as magnetizacoes das subredes A e B na n-ésima camada por m,4 = <Slzn‘4> e

Mpp = <S2ZnB >, podemos entao expresséd-los como uma funcao de Zn por
<8 In Zn>
mnpA =
8a2n

~ (0InZ,
Minb = Odain

que ap6s algumas manipulagoes algébricas ficamos com

<Q (agn, a1n) senh W, (agn, ain)] + e 257 QF (agn, a1,) senh [W,, (azn, aln)]>

Mnd = cosh [Wn (agn, aln)] + e~ 2Kn cosh [Wn (agn, ain ]
(3.3)
e
— Q. (azn, a1n) senh [W,F (azn, a1,)] — e 252 QF (agp, a1n) senh [W,, (agn, a1n)]
nB cosh [Wn (agn,aln)] + e—2Kn cosh [Wn (azn, a1n) ]
(3.4)
sendo

A2n + Q1n

QF (g, a1y) = — 22 F U
" e VVni (a2n7aln)
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Definindo a funcao generalizada fy, (z,y) com = = a2, € y = a1n

o (T, y)sen L (T e 2Kn T,Y) sen T
Fun () = S @) senh [Woy (@, )] &£ 2 () h[?m )]

cosh [Wy (z,y)] + e=2Kn cosh [W, (z,y)
onde p = A corresponde o sinal (+) e p = B o sinal (—),

TFy

+
Q (z,y) = WE (e

(3.5)

Wz, ) = /(@ F 1) + K2 (na % n,)” (3.6)

Usando a técnica do operador diferencial e a aproximagao de Zernike, encontramos as mag-

netizagoes na sub-rede p = (A, B) em cada camada n =1,2,3,.., L por

3

miap = (Qse+miBa)Ss) (Cw+mo B a)6:) (3.7)

3

(asy +ma(B.4)Bsy)" (g + 19 (B.4)5y)

fl,(B,A)(J:vy”x:y:O

para a primeira superficie (n = 1),

3

Mp(A,B) — (Otm + mn,(B,A)/Ba:) (Oéx + mn—l,(B,A)/Ba:) (O‘JZ + mn-&—l,(B,A)Ba:) (38)

3

(ay +mp3.a)8y)" (ay +mn_1,(B.4)8y) (Qy +Mni1,(.4)5,)

S (B,A) (T, Y) [e=y=0

para n-ésima superficie (bulk)

3

mpap) = (set+mpBabe) (w+mi_15.406:) (3.9)

3

(asy +mrB,.a)8sy)" (ay +mi_1(B.4)8y)

fr.(B,4) (%, Y)|z=y=0

para a L-ésima superficie (n = L), onde ay,s = cosh (Js;8D,), B,, = senh(JsBD,), o, =
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cosh (JBD,), e B8, = senh (JBD,).

As Egs. (3.7),(3.8) e (3.9) permitem tratar varios modelos, para diferentes anisotropias
como Ising (n, =ny, =0), XY (ny; =0ouny =0) e Heisenberg isotrépico (n, =n, =1), e
representa um conjunto de L e 2L equagoes acopladas para os sistemas ferromagnéticos (J > 0)

e antiferromagnético (J < 0), respectivamente.

3.3 Discussao dos Resultados

3.3.1 a) Caso ferromagnético

Aplicando a condigdo de contorno my = mp = m para as subredes e expandindo as Eqs.

(3.7) — (3.9), temos as seguintes expressoes

3 3
mr = ZZ[Al,lkq (H,T,Js,J) + A2 1kq (H,T, Jg, J) mo
k=0g=0
+As 1kq (H, T, Jg, J) m3Jmy ™ (3.10)
3 3
My = S [Avkg (H, T, Jo, J) + Agieg (H, T, Jg, J) (Mt + 1)
k=0g=0

+A3,nkq (H, T, Js, J) Mp—1Mnp+1

+A4,nkq <H7 T7 ']87 J) (mn—l + mn+1)2 + A5,nkq <H7 T7 ']87 J) m’%—lmgH»]_

+Ag kg (H, T, Js, J) (M3 _ymp 1+ mn_1my oy ) Jmy (3.11)
3 3
mLo= ZZ[ALLI‘?Q (H’ T7 ‘]87 J) + A2,qu (H, T, JS, J) mr—1
k=0q=0
+A3 g (H, T, Js, J) m%,l]m'f“q (3.12)

onde os coeficientes Ay 14q (H, T, Js, J), A2 1k (H, T, Js, J) , A3 15 (H, T, Js, J), At pieg (H, T, Js, J),
A2,nk:q (H7 T7 Js; J)7 A3,nk3q (H7 T7 Js; J)7 A4,nk‘q (H7 T7 J87 J)7 A5,nkq (H7 T7 J87 J)7 AG,nkq (H7 T7 J87 J)7
Ai kg (H, T, Js,J), Ao rkq (H, T, Js,J), As kg (H, T, Js,J) sdo descritos por meio de uma ex-

pansao binomial dependente de qsz, By, Qs By, Qsys Bsys s By Os coeficientes 4; jq (H, T, Js,J)

sy’
foram gerados usando o software MAPLE e resultaram grandes o suficientes ao ponto de nao
serem expressos por inteiro em nosso trabalho, no entanto tal falta nao causa prejuizos, uma

vez que, sua auséncia nao afeta nossa analise dos resultados.
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As Egs. (3.10) — (3.12) sao resolvidas numericamente para diferentes valores de anisotropia
(ngy e ny) e do campo externo H, permitindo obter o valor da magnetizacao por camada, e a

magnetizacao total do filme definida por

1k
m=—>y m,;.
2

A resposta do sistema a perturbacao externa provocada por um campo magnético é dada

pela susceptibilidade, que para a n-ésima camada do filme é definida por

om,,

O valor da susceptibilidade do filme é calculada seguindo o formalismo desenvolvido por

Wang e colaboradores [35], onde cada camada do filme ¢é tratada analogamente a um sistema
constituido de L capacitores associados em série. Desta forma, a suceptibilidade total serd

obtida por

L
(407 =23 14y
n=1

onde L é o nimero total de camadas (tamanho do filme).
Usando a definigao Eq.(3.13) nas Eqs.(3.10) — (3.12) encontramos as susceptibilides do filme

fino por camadas

X1 = Gl (T’ Ja JSvmlamQ) X1+ G2 (T7 J’ JSvmlva) X2 +
G4 (T, J, Js,ma,m3) (3.14)
paran =1
Xn — Gn-1 (Tv J7 Mp—1,Mnp, mn+1) Xn—1 T+ Gn (Ta Ja Mp—1,Mn, mn+1) Xn

+Gn+1 (Ta J7 Mp—1,Mn, mn+1) Xn+1 + G;L (T7 J7 Mp—1, My, mn—l—l) (315)
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n-ésima camada (bulk)

xi = G (T,J,Js,;mp,mp—1)xg, +Gr—1 (T, J, Js,mp,mr—1) xp—1 +

Gp(T,J,Js,mp,mp_1) (3.16)

para a L-ésima camada (n = L).

Apresentamos a seguir os resultados obtidos para magnetizagao e susceptibilidade do filme
fino Heisenberg ferromagnético, apés a solugao nimerica da Egs.(3.10) — (3.12) para a magne-
tizagao e (3.14) — (3.16) para a susceptibilidade onde utilizamos o método de Newton-Raphson,
para célculos de raizes.

Inicialmente temos nas figuras (3.2) — (3.3) os graficos da magnetizagao e susceptibilidade
em fungao da temperatura para um filme fino com dez camadas (L = 10) a diferentes valores de
campo. Na figura (3.2) a magnetizagao tem um desordenamento dos spins nos sitios apenas na
auséncia de campo, & medida que aumentamos o valor do campo torna-se cada vez mais dificil
o desordenamento do sistema (apenas para 7' — 00).

Na figura (3.3) temos o comportamento da susceptibilidade em func¢do da temperatura
reduzida para diferentes valores de H, onde é observado uma divergéncia em Ty na auséncia de
campo, caracterizando uma transicao de fase de segunda ordem. A medida que acrescentamos
valores para o campo magnético esta divergéncia é destruida, indicando a presenca de ordem

induzida no sistema.
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Figura 3.2: Magnetizagao do filme fino Heisenberg ferromagnético em funcao da temperatura

reduzida para diferentes valores de campo externo H indicados na figura.

Susceptibilidade total (X)
(o]
1

Temperatura Reduzida (K, T/J)

Figura 3.3: Suscetibilidade em funcao da temperatura reduzida para diferentes valores de

campo externo H indicados na figura.
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Nas figuras (3.4) — (3.6) podemos evidenciar claramente a influéncia da interagao de troca
na magnetizagao do filme fino por camada. Na figura (3.4) quando a interacao de troca no
bulk ¢é igual a da superficie o desordenamento térmico se dé da superficie para o bulk. Caso
a interacgao de troca na superficie se torne cada vez menor (% = 0.2) esse desordenamento ¢é
dado de forma mais abrupta conforme ilustrado na figura (3.5). No entanto, podemos inverter
a diregao do desordenamento agora, no caso do bulk para a superficie fazendo Js; > J conforme

mostra a figura (3.6).

11
1,0 ] L 4 L L L} L L L ] {
00 _"/ \‘
] v v v v v v v v
08 -/ \
€ 074
N~ 4 ./" . ‘ ‘ —*
S 06 — T,
24 ] —a—T=1.0
N 05 3 =10 —e—T=20
R ¢ < —A—T=30 1
S J=1.0 —v—T=40
= 03 H=00 —e—T=50
02 ] —<—T=509
0,1—. A
1l — ——
0,0 T T T T T T T T
2 4 6 8 10

n° da camada (n)

Figura 3.4: Magnetizagao m do filme fino Heisenberg ferromagnético em funcao da camada

ocupada n para diferentes valores de temperatura reduzida indicados na figura.
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Figura 3.5: Magnetizacao m do filme fino Heisenberg ferromagnético em funcao da camada n

para diferentes valores de temperatura reduzida indicado na figura com (Js = 0.2) e (J = 1.0).
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Figura 3.6: Magnetizacao m em funcao da camada n para diferentes valores de temperatura

reduzida indicado na figura com (Js = 2.0) e (J = 1.0).
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Outro fato interessante, a simetrizacao das magnetizagoes por camadas é independente dos
valores adotados para J e Js, visivel nas figuras (3.7) — (3.8), resultado esse que deve ser
estendido ao sistema AF, uma vez que, em ambos 0s casos o sistema é invariante por rotacao.

Na auséncia do campo, as magnetizagoes das camadas my,(T) vai diminuindo gradualmente
se anulando todas na mesma temperatura critica To. Observamos que para ambas as figuras
o efeito de superficie é evidenciado pela existéncia de maior ordem (valor de m,,) das camadas
externas. Por outro lado, quando J > Js temos o efeito contrdrio, mas nao expomos aqui por

achar desnecessario.
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o
N
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1=4,7

0,0 T T T T T T T T T T T T = T
0,5 1,0 15 2,0 2,5 3,0 35
Temperatura Reduzida (K,T/J)

Figura 3.7: Magnetizagao por camada em funcao da temperatura reduzida com (Js = J = 1).
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Figura 3.8: Magnetizagdo por camada em fungao da temperatura reduzida com (J; = 1.0) e

(J =0.5).
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3.3.2 b) Caso antiferromagnético

Tomando novamente as Eqgs (3.7),(3.8) e (3.9), com condigoes de contorno para o caso

antiferromagnético m 4 # mp, temos as expressoes para as magnetizacoes na forma expandida.

miap) = ZZ A (H, T, s, J) + Agtig (H, T, Js, J) ma, (4,5
k=0q=0

A3 MI (H,T,Js,J) mg’(A’B)]mlfj(rj’B) (3.17)

Mn,(A,B) = ZZ Al nkq H T, Js, J) + AQ nkq (H7 T, Js, J) (mnfl,(A,B) + mn+1,(A,B))

k= Oq 0

3 nkq (H7 T, Js, J) Mp—1,(A,B)Mn+1,(A,B)

2
4nk:q (Ha T, Js, J) (mn 1,(A,B) + Mp41,(4, B))
5 nkq (H’ T? JS> J) m ) 721+1 (A,B)
k
6 nkq (Ha T7 JS> ']) m —1,(A,B) Mp41,(A,B) +mp_q J(A,B)T n+17(A7B)>]mn,JEZl,B)
(3.18)
ML(AB) = ZZ A (H T, 6, J) + Ay (H T, T, J) mp_q (a,5)
k=0q=0
k

A kg (H T, Js, J)ymi (4 gyl gy (3.19)

onde os coeficientes Affkq (H, T, Js, J), A‘Q“fkq (H,T,Js,J), A?fkq (H, T, Js, J), AlAEkq (H,T,Js, J),
Al (H T, Js, ), Agly (H T, Jg, ), Adl (H T, Jg, ), Al (H T, Jg, J), Agh (HL T, Jg, J),
A{‘fkq (H,T,Js,J), A‘;ikq (H,T,Js,J) e A?Ekq (H,T, Js,J) sao descritos por meio de uma ex-
pansao binomial dependente de asz, Bsgy O, By, Qsys Bsys Qs By

Para resolvermos as Egs. (3.17) — (3.19), procedemos de forma semelhante ao caso ferro-
magnético utilizando o método numérico de Newton-Raphson. Determinando os valores das

magnetizacoes m4 e mp. No entanto, para o estudo comportamental do sistema, adotamos as

seguintes varidveis:

1
m 3 (ma+mp)
magnetizacao total,
1
ms = 5 (ma —mp)
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a magnetizacao staggered usada no estudo da criticalidade.

Para o célculo da susceptibilidade tomamos a definigao

omy,
Xnt = <8_H>H:O (3.20)

para a susceptibilidade da n-ésima camada, e

om,,
Xn,s - <8HS )HS—O (321)

para a susceptibildade staggered da n-ésima camada, onde H, é o campo staggered'. Assim

sendo, ficaremos

Xip = G114F (T7 Js, Jyma, m2) X1,v + G124F (T7 Js, Jyma, m2) Xav
+GEE (T, T, J,ma, my) (3.22)
_ AF AF
Xn,u — Gn—l <T7 J87J7 mn—lymnamn—&-l) Xn—l,y + Gn—l (T7 JS7J7 mn—lamn7mn+1)Xn7y

+G7I?~€1 (T7 JS7 J7 Mp—1,Mnp, mn+1) Xn—}—lﬂ/ + Grl?fl (T7 J87 J7 Mp—1,Mp, mn—H) (323)
XLy — GéF (T7 Jsy Jymp—1, mL) XL, + Géfl (T’ Jsy Jymp—1, mL) XL—1,v

+G£F (T7 ‘]87 J7 mr—i, mL) (324.)

onde p = s,t .

Resolvendo as Egs. (3.22) — (3.24) numericamente encontramos as dependéncias de x; e x;
com a temperatura.

Apresentamos a seguir o comportamento das grandezas relativas as propriedades magnéti-
cas do filme fino Heisenberg antiferromagnético tratado na sec@o anterior: magnetizacao e
susceptibilidade.

Estes foram obtidos numericamente utilizando o método de Newton-Raphson para solugao

de sistemas de equagoes nao lineares (3.17) — (3.19) referentes as magnetizagoes por camadas e

'O campo staggred H, corresponde o parametro conjugado ao pardmetro de ordem my, que tecnicamente ¢é

introduzido no Hamiltoniano o termo adicional AH = —H, | > 0i— > 03
€A i€EB
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das Eqgs.(3.22) — (3.24) relativas as susceptibilidades.

Nas figuras (3.9) — (3.10) temos a dependéncia da magnetizagao staggered e magnetizagao
total em func¢ado da temperatura, em ambos os casos ocorrem transicao de fase de 2% ordem onde

a magnetizagao staggered, nosso parametro de ordem no sistema AF, vai a zero na temperatura
critica.
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1
! H=0.0
!
0,0 — I
0 1 2 3 4 5 6 7

Temperatura Reduzida (K T/J)

Figura 3.9: Magnetizagoes total e staggered na auséncia de campo externo.
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Figura 3.10: Magnetizacoes total e staggered para um dado valor de campo externo H.

Observamos na figura (3.11) que na auséncia de campo externo (H = 0) a magnetizagao total
¢ nula, isto porque as magnetizacoes das subredes apresentam valores opostos (m4 = —mp)
para qualquer temperatura. Por outro lado, a presenca do campo externo (H > 0) faz com que

|ma| > |mp|. A influéncia do campo externo H pode ser vista na figura (3.11) que apresenta

a magnetizagoes de cada uma das subredes A e B na presenga e auséncia de campo.
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Magnetizagdo Total das Subredes (m,,m,)

Temperatura Reduzida (K T/J)

Figura 3.11: Influéncia do campo externo H nas magnetizacoes das suberedes A e B .

A influéncia do campo magnético externo H na magnetizagao staggered e total podem ser
evidénciadas nas figuras (3.12) — (3.13). Na temperatura critica Tx(H), a magnetizacao mg vai
a zero, & medida que o campo cresce T (H ) decresce.

O aumento no valor de H faz crescer a magnetizagao total m do filme, enquanto a mag-
netizacao mg diminui. A influéncia do campo se traduz no ordenamento dos spins: quando H
aumenta mais spins sao flipados na sua direcao e a magnetizacao total aumenta.

Em T = Tn(H) temos que my = mp # 0 para H # 0, o que garante a validade do
parametro de ordem mg, conforme estd mostrado na figura (3.12). A magnetizagao total m,

figura (3.13), apresenta um ponto de maximo em 7' = T (H ).
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Figura 3.12: Influéncia do campo externo H na magnetizagdo staggered ms.
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Figura 3.13: Influéncia do campo externo H na magnetizagdo total m.
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Nas figuras (3.14) — (3.15) temos as magnetizagoes em fungao da temperatura reduzida para
diferentes nimero de camadas. Na figura (3.14) a influéncia do nimero de camadas mostra a
necessidade de uma temperatura maior para que haja desordenamento & medida que cresce o
filme, ou seja, & medida que L cresce teremos maior valor da temperatura de transicao 1.
No caso da magnetizacao total, figura (3.15), observamos um ponto de maximo em 7' = Ty se

deslocando para direita a medida que cresce o tamanho do filme L.
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magnetizacdo staggred (m,)
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o
N
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0,0 : T : , .
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Temperatura Reduzida (K,T/J)

Figura 3.14: Magnetizagao staggred total para diferentes nimero de camadas.
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Figura 3.15: Magnetizacao total m para diferentes nimero de camadas.

Nas figuras (3.16) — (3.18) temos a magnetizacao staggered por camada para um filme fino
constituido por cinco planos (L = 5). Observa-se uma simetrizagao da fungao magnetizagao
relativa & posigdo da camada (n), ou seja, ms; = Mgz, Mgy = Mmgq. O ordenamento dos spins
por camadas é diretamene afetado pela interagao de troca. Na figura (3.17) podemos notar a
superficie fortalecida pelo valor Js = 3.0, diferente do bulk, que rapidamente é desordenada pela
temperatura, de forma contréria temos a figura (3.18) cuja a superficie desordena rapidamente

devido a um Js pequeno (Js = 0.6).
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Figura 3.16: Magnetizagao staggered por camada para um dado valor de campo externo
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Figura 3.17: Magnetizacao staggered por camada com interagao de superficie maior que a

interacao de bulk (J5 > J).
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Figura 3.18: Magnétizacao staggered por camada com interagao de superficie menor que a

interacao de bulk (J5 < J).

Nas figuras (3.19)—(3.21) temos a magnetizagao total por camada em fungao da temperatura
reduzida para diferentes valores de %f fixando o tamanho do filme com L = 5 e campo magnético
H = 2.4 (unidade de J). para (%) > (%)C(H) (figuras 3.19 e 3.21) a superficie fica mais
ordenada de modo que my 5 > ms3 > ma4, resultado oposto ao comportamento do pardmetro
de ordem (figura 3.16). No caso em que a energia de superficie predomina (i.e.,Js > (Js)c(H))

observamos mj 5 < mg < mg 4, que também ¢ o oposto na figura (3.17) para o caso de m.
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Figura 3.19: Magnetizagao total por camada para um dado valor de campo externo H.
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Figura 3.20: Magnétizacao total por camada com interacao de superficie maior que a

interagao do bulk (Js > J).
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Figura 3.21: Magnetizacao total por camada com interagao de superficie menor que a

interacao de bulk (J5 < J).

Ao reduzirmos ainda mais o valor da interagao de troca J, temos um estado inicial desorde-
nado para a superficie, visivel através da magnetizagao staggered (ver figura (3.22)), causando
um ordenamento na magnetizagao total da superficie em baixas temperaturas de acordo com a
figura (3.23). Ao reduzir o valor da interacao de troca J, o equivalente ao tornar o sistema quase
bidimensional, temos um efeito semelhante ao obtido anteriormente, agora fazendo J = 0.2 nas

figuras (3.24) — (3.25).
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Figura 3.25: Pico na magnetizacao total do bulk do material em baixas temperaturas para

(J =0.2).

O estado desordenado da magnetizagao staggered para baixas temperaturas sugere uma
transicao de fase quantica, cujo parametro de ordem no caso é a interagao de troca J ou Js .
Na figura (3.26) temos a magnetizacao staggered para o bulk, em fungdo da interagao de troca
J, para diferentes valores de campo magnético externo H em t = 0.1, correspondente a baixa
temperatura. Na auséncia de campo (H = 0) mesmo para J = 0.2 temos um sistema ordenado,
assim como para H = 0.5 também ha ordem sugerindo um H critico para tal transicao.

Devido a problemas computacionais de divergéncia em ¢t = 0, associamos o valor escolhido
t = 0.1 como o estado fundamental. Assim sendo, temos uma transi¢ao de fase quantica (7" = 0)
ocasionada pela variagdo da interacao e do campo magnético H. Para H < 1 o sistema sempre
é ordenado qualquer que seja o valor de J.

Quando H > 1 observamos ordenamento magnético para J < Jo(H), onde Jo(H) cresce
com o aumento do valor do campo H, que fisicamente é o resultado esperado haja visto que,
maior a intensidade do campo induzido mais desordem e para ativar a ordem AF devemos ter
mais intensidade da interagao, numa linguagem técnica, dizemos que Jo(H) corresponde a um

ponto critico quantico. No limite de J grande a magnetizagao ms tende ao valor de bulk m4(0),
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que devido a flutuacao quanticas temos um valor menor do que um.

A figura (3.27) mostra a magnetizagao staggered para o bulk, em fun¢ao da interagao de
troca J para o filme com diferentes niimero de camadas L, o ordenamento dos spins ocorre no
mesmo valor de J ~ 0.48, sugerindo assim um filme cuja magnetizagao interna (bulk) pode ser

controlada a partir da interacao de troca J, e do campo externo aplicado H independente da

expessura do filme.
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Figura 3.26: Magnetizacao staggered no bulk em funcao da interagao de troca J para

diferentes valores de H.
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Figura 3.27: Magnetizacao staggered no bulk em fungao da interacao de troca J para o filme

com diferentes nimero de camadas L.

Nas figuras (3.28) — (3.29) temos os graficos da susceptibilidade staggered x, e total x
em fungdo da tempertura para diferentes valores de campo magnético H. A susceptibilidade
staggered x, ilustrada na figura (3.28) estd relacionada com a flutuagao do parametro de ordem
ms, apresentando uma divergéncia na temperatura critica T = Tn(H). Observamos que a
divergéncia desloca-se para a esquerda & medida que o campo aumenta. A dependéncia da
susceptibilidade total é apresentada na figura (3.29) para vérios valores de campo externo, onde
a suscetibilidade parte de zero, indicando um ordenamento para uma das subredes servindo
de partida para a investigacdo da anomalia proposta por Collin[7] . Na temperatura critica
temos um valor méximo (descontinuidade ) na susceptibilidade, indicando uma transi¢ao de
fase, separando a fase ordenada (AF) para T' < Ty da fase desordenada paramagnética (P)

quando T > Th.
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Figura 3.28: Susceptibilidade Staggered para diferentes valores de campo externo H.
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Figura 3.29: Influéncia do campo externo H na sucetibilidade total x.
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Neto [13] explicou qualitativamente o comportamento andémalo da susceptibilidade do com-
posto LasCuQy4 usando o modelo de Heisenberg AF com pequena interacao entre planos. Nas
figuras (3.30 e 3.31) este sera investigado através de pequeno valor de L (escolhemos L = 3) e
alta intensidade do H (escolhendo H = 3). Observamos que quando J; ~ J temos pouca in-
fluéncia da superficie, e o sistema comporta-se de forma tridimensional. Para pequena interacao

de bulk o cardter quase-2d é manisfestado induzindo assim o comportamento andémalo.

0,20 H

0,10

Susceptihilidade Total £

0,035 H ’

T T T T T T
2 i & g
Temperatura R eduzida (KBTJ’J)

Figura 3.30: Suscetibilidade total em fungao da temperatura reduzida para diferentes

interagoes de troca no bulk.
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Figura 3.2: Figura 3.31: Comportamento anémalo para susceptibilidade total em um filme fino
antiferromagnético no modelo de Heisenberg.
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Capitulo 4

Conclusao

Neste trabalho estudamos o modelo de Heisenberg aplicado a filmes finos numa rede cubica
simples utilizando a técnica do operador diferencial aliada a teora de campo efetivo. Apds
desenvolvimento das expressoes de analiticas e utilizando o software MAPLE 9, recorremos ao
método nimerico de Newton Raphson para resolver os sistemas de equagoes para a magnetizacao
e suscetibilidade para filmes em materiais ferro (F) e antiferromagnéticos (AF).

No capitulo 2 desenvolvemos a técnica do operador diferencial aplicando ao modelo de Ising-
1/2 e mostramos a potencialidade do método indicando algumas propostas de desacoplamento
das fungoes de correlagoes.

Apresentamos uma anilise preliminar de finite-size scaling onde, aglomerado com dois spins
foi utilizado mostrando a sua superioridade, qualitativamente e quantitavamente, em relacao
ao caso de aglomerado com um spin. Discutimos a extensao do método para diversos modelos
(classicos e quanticos).

No capitulo 3, a técnica do operador diferencial foi aplicada ao modelo de Heisenberg quan-
tico de spin 1/2 numa estrutura de filme fino. Usando aproximagao axial para diagonalizar o
Hamiltoniano com aglomerado com dois spins de forma exata, expressoes analiticas para mag-
netizacoes por camada em cada sub-rede A e B foram obtidas. Deduzimos também, expressoes
para as susceptibilidades por camadas. Para o caso ferromagnético (my4 = mp = m) o campo
magnético destréi a transi¢ao de fase. Na auséncia de campo (H = 0), uma transigao de fase,.de
segunda ordem ocorre em 1" = T, onde T¢ ¢ uma funcdo de L (tamanho do filme) e razao

%}. Em T = T¢, a magnetizacao se anula continuamente. Por outro lado, no caso antiferro-
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magnético temos transicao de fase induzida pelo campo externo. Para altos campos e pequeno
valor da interagao de bulk J simulamos o sistema quase 2d para L = 3, encontrando assim
o comportamento anémalo na susceptibilidade observada experimental no composto isolante

LCLQCUO4.
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