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RESUMO

Nesta tese estudaremos a transicao de fase, nas formas cldssica e quantica, de modelos de
spins frustrados. O modelo de Heisenberg de spin 1/2 com anisotropia de exchange com
interagdes competitivas entre primeiros (.J;) e segundos (.J;) vizinhos, denominado modelo
J1 — Js, serd analisado através de diagramas de fases, onde consideramos varios parametros,
dentre eles a frustracdo (a)) e A que é o delimitador entre os modelos de Ising e Heisenberg.
O modelo de Ising também serd estudado neste trabalho. Aplicamos a teoria de campo efe-
tivo (EFT) em aglomerados finitos via técnica do operador diferencial (TOD). Nos diagramas
de fases determinados apartir destes modelos, nos possibilitou observar os estados antiferro-
magnéticos (AF) e superantiferromagnético denominado de colinear (CAF), formado por li-
nhas horizontais(verticais) orientadas ferromagneticamente e ao longo da direcdo vertical (ho-
rizontal) as cadeias se orientam antiparalelamente e ainda uma segunda fase denominada de
superantiferromagnética-1 ou (CAF-1) que possui linhas alternadas em ferromagnéticas e an-
tiferromagnéticas. Um parénteses especial se faz, para uma fase denominada superantiferro-
magnética-2 ou CAF-2, composta de duas colunas ferromagnéticas consecutivas e a seguinte
antiferromagnética e assim sucessivamente, construindo com isso uma nova fase.

Com a aplicacdo do campo externo tivemos um fendmeno capaz de gerar estruturas de
platores na magnetizacdo. O fendmeno de platd € influenciado pelo parametro de frustracao
a = Jy/Jp, os platores foram estudados para os modelos de Ising e Heisenberg gerando diversos
resultados com satisfatéria conclusdao. Os métodos e modelos foram aplicados para redes em

duas e trés dimensoes.



ABSTRACT

This thesis study the phase transition, forms classical and quantum models of spin frustra-
tion. The Heisenberg model of spin 1/2 with exchange anisotropy with competitive interactions
between first (/1) and second (.J2) neighbors, called Model J; — J, will be analyzed through
phase diagrams where we consider several parameters, including the frustration .J, and .J; what
is the delimiter between the Ising and Heisenberg models. The Ising model is also studied in this
work. We apply effective field theory (EFT) in finite clusters via differential operator technique
(TOD). In particular starting phase diagrams of these models allowed us to observe the state
antiferromagnetic (AF) and SAF called collinear (CAF), formed by horizontal lines (vertical)
and ferromagnetic oriented along the vertical direction (horizontal) chains are oriented antipa-
ralelo and a second stage still called SAF or (CAF-1) having alternate rows in ferromagnetic
and antiferromagnetic. A special brackets is made for one phase called SAF-2 or CAF-2, com-
prised two consecutive columns ferromagnetic and antiferromagnetic next and so on, thereby
constructing a new phase. With the application of the external field we had a phenomenon ca-
pable of generating structures in plateau magnetization. The plateau phenomenon is influenced
by the frustration parameter o = J5/.Jj, the plateau were studied for the Ising and Heisenberg
models generate different results with satisfactory conclusion. The methods and models were

applied to networks in two and three dimensions.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Consideracoes Gerais

Indmeras sdo as motivacdes que levam os pesquisadores a busca de novas respostas voltadas
as propriedades magnéticas de materiais. Tedricos e experimentais tém tracado, desde a antigui-
dade, caminhos que levam a um leque de aplicabilidades referentes a esse tema. Ramificacoes
do meio cientifico, em especial do ponto de vista tedrico, t€m buscado resultados, motivados
pela riqueza de dados quantitativos que se possam ter e também por trabalhos que ja surgiram e
que podem ser ampliados, visto que existiu e continua existindo um carater cientifico.

Com a mecanica estatistica enquadrada num cardter probabilistico, para uma determinada
grandeza fisica, no laboratdrio devera existir uma correspondente distribuicdo de probalidade
que servird para o cdlculo do valor médio desta grandeza. Enfim, a pergunta que se deve indagar
apos detectado esse fato € como calcular entdo esta distribui¢ao de probalidade? Experimental-
mente falando, o valor médio de uma grandeza € feito pela média temporal, ou seja,

1 At
(A): = limarod 5 / A(t)dt}, (1.1)
0

onde A(t) € o valor de uma grandeza no instante ¢. Um dos objetivos da mecanica estatistica
¢ apresentar uma forma matemadtica para calcular o valor médio da grandeza A com uma dada
distribui¢cdo de probabilidade e que deve ser igual ao valor experimental observado (hipétese da
ergodicidade). Este € um dos fatos motivadores que envolvem a parceria teoria - experimento,
onde a teoria tem dado a sua contribui¢do, aperfeicoando métodos e modelos para obter resulta-
dos no ambito qualitativo a fim de comparagdao com resultados experimentais e ainda resultados

quantitativos podendo assim melhorar ainda mais os resultados experimentais, onde isso s6 vem



a somar para uma melhora no campo da pesquisa cientifica.

A presenca dos materiais magnéticos em nossas vidas é observada desde um pequeno ima
que colocamos na geladeira até memoria de HD do computador. O estudo dos fendmenos
magnéticos cria interface entre a Fisica e outras ci€ncias, por exemplo, a medicina. Medir os
campos magnéticos produzidos por organismos vivos pode ser util no entendimento de sistemas
biofisicos, diagndsticos e terapia de humanos, tais campos t€m origem nas correntes que Sao
produzidos pela atividade de despolarizacdo das células (cérebro, coracdo, nervos).

Poderiamos ter pdginas e mais paginas abordando a histéria do magnetismo e suas aplicacoes
no cotidiano, poderiamos citar desde a lenddria histdria de sua origem, com seu nome derivado
do nome de um Pastor de ovelhas, o grego Magnes, que se localizava na Tessalia, que mais
tarde passou a se chamar de Magnésia. Conta-se que a ponta de ferro dos cajados eram atraidos
por certas pedras que encontravam pelo seu percurso, de pastoreiro, essas pedras passaram a
ser conhecidas como magnetita ou imas naturais que sao hoje conhecidas quimicamente como
Fe30, (6xido ferroso-férrico). Fato ou ndo o que importa é que o mundo do magnetismo esta
repleto de riquezas de conhecimento sobre si, ja descobertas, e ainda assim um vasto caminho
a percorrer.

Virias teorias tém tido seu percentual de importancia, significativa, no campo da ci€ncia
do magnetismo. A teoria de Weiss [1], mesmo sendo introduzida antes do modelo atdmico de
Bohr ainda vem sendo o ponto de partida para investigacdes tedricas de sistemas magnéticos
interagentes. Pierre Weiss foi o primeiro a tentar explicar qualitativamente as propriedades dos
materiais ferromagnéticos que tem a propriedade de apresentar magnetizagdo espontanea. O
comportamento qualitativo destes materiais ferromagnéticos foi explicada levando em conta
os aspectos microscopicos da matéria, porém, sua teoria ndo se baseia na mecanica quantica
que se originou somente a partir dos estudos de Bohr, dai algumas limitagdes fisicas, ou seja,
inconsisténcias, que vieram a publico depois de Bohr. Sua teoria fenomenolédgica veio no inicio
do século XX, mais precisamente no ano de 1907.

Mesmo constatado a veracidade de que algumas substincias apresentavam ja proprieda-
des magnéticas desde a antiguidade, foi depois de Weiss que ela comegou a ter tratamento de
carater quantitativo. Ainda € possivel, sem o campo externo, se ter uma magnetizacao nesses
materiais ferromagnéticos, € o que chamamos de magnetizacao espontanea, que existe abaixo
de uma temperatura critica T, (temperatura de Curie) e acima dessa temperatura critica (7'>T,)

a magnetizacdo € nula, tornando-se materiais paramagnéticos, onde esse ordenamento ferro-
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magnético foi destruido devido essa mudanca de temperatura (aumento).

A teoria de Weiss do Campo Molecular, tem como idéia basica de que um tnico momento
magnético, associado a um dado ion do material, interage com o restante do cristal através de
um campo, que claramente chamado por ele de campo molecular, onde este € proporcional a
magnetiza¢do (média dos momentos magnéticos) do material. Ainda que a teoria de Weiss
seja capaz de reproduzir qualitativamente varias propriedades magnéticas dos compostos ferro-
magnéticos, tais como MnSb, CrTe, CrO,y, CrBrs, EFuO, EuS, esta teoria ndo estd isenta de
inconsisténcias no ambito quantitativo. Antes da justificativa desta afirmacao vejamos primeiro
um comparativo com o experimento, mostrado na figura (I.T)). Nesta figura é apresentado os
comportamentos das magnetizacdes em funcao da temperatura reduzida 7'/7, para os compos-
tos ferromagnéticos constituidos pelo ferro (Fe), niquel (Ni) e cobalto (Co), onde foram com-
parados os resultados experimentais com os tedricos obtidos via teoria de Weiss [2]]. De acordo
com os exemplos de compostos ferromagnéticos, as temperaturas de Curie correspondentes sao
T.(Fe) = 770°C, T.(Ni) = 358°C, T.(Co) = 1122°C. Quando atingimos a temperatura de
Curie dizemos que o sistema sofreu uma transicao de fase, onde para T’ < 7, ha uma fase or-
denada com menos simetria, dai a fase ferromagnéica, e 7' > T, temos a fase desordenada com
mais simetria, logo a fase paramagnética. Numa linguagem mais moderna, quando atingimos
T =T, ocorre uma quebra espontanea de simetria.

Com o fato de que a teoria de Weiss traz consigo algumas inconsisténcias com um con-
siderdvel grau de seriedade, quantitativamente falando, Weiss imaginava que os momentos
magnéticos interagiam no interior de alguns materiais como MnSb, CrTe, CrOsy, CrBrs,
EuO, EuS, dando um ordenamento ferromagnético, cuja energia de interacdo era do tipo
dipolo-dipolo. Porém esta energia dipolar AEy ~ 1% /a® ndo é capaz de explicar fisicamente os
altos valores de 7, onde ;1 € 0 momento magnético do ion e a € o parametro da rede cristalina.
Do ponto de vista qualitativo, supondo que nos compostos ferromagnéticos o ordenamento dos
momentos magnéticos ocorre porque a energia de interacdo, representada por AFE;, € suficien-
temente maior do que a energia térmica kg7, ou seja, AFy; > kgT, onde kg € a constante de
Boltzmann. Na figura (1.1)) podemos ver claramente o comportamento da temperatura, onde a
medida que esta aumenta a magnetizacdo decresce e quando atingimos 7. a ordem € destruida,
sendo a energia térmica da mesma magnitude de AFE}, isto é, AE; ~ kgT.. Entao, usando
1 ~ pp (magneton de Bohr), a ~ 14 e o valor da constante kg, estimamos 7. ~ 107'K

muito aquem dos resultados experimentais 7, ~ 10°K. Portanto, é conclusivo que a origem
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Figura 1.1: Comportamento das magnetizacdes espontaneas dos compostos formados por Ferro,

Niquel e Cobalto, onde as curva tedricas sao baseadas na teoria de Weiss [2]]

microscopica do forte magnetismo ndo deve-se a interacao magnética entre os ions nos compos-
tos ferromagnéticos, no entanto, aqui devemos abrir um paréntese frizando que nos compostos
magnéticos a interacdo dipolar sempre estd presente, porém por ser de natureza extremamente
fraca ela sozinha ndo € capaz de explicar o forte magnetismo, por outro lado, materiais organicos
apresentam baixos valores de 7. o que torna a interacao dipolar indispensdvel para descrever as
propriedades magnéticas destes compostos.

A mecéanica quantica juntamente com modernas técnicas experimentais permitiram novas
descobertas, como o spin (propriedade quantica e intrinseca dos elétrons), ou seja, atualmente,
as propriedades magnéticas estdo associadas aos momentos magnéticos localizados nos ions,
onde o elétron € o responsédvel pelo magnetismo, com o seu momento angular intrinseco, o spin.
A existéncia de um momento magnético permanente tem sua origem nas camadas eletronicas
internas d ou f quando estas se encontram incompletas [3]. Podemos apds esse apanhado so-
bre 0 magnetismo resumir que o magnetismo na matéria pode ter origem devido aos spins
localizados (magnetismo localizado- isolante) ou devido aos spins dos elétrons em movimento
(magnetismo itinerante - metal). Ao contrédrio da interagdo entre os fons, como acabamos de

ver, que da origem a uma energia ndo compativel com valores altos de temperatura critica, ou
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seja, ndo a explica, a interacdo entre os spins produz uma energia suficientemente forte capaz
de explicar valores altos de 7, essa energia serd é representada pela letra (/) que é conhecida
como energia de troca, ou energia de interacio entre os spins, ou ainda do inglés exchange,
com isso essa interacdo microscopica € a fundamental responsavel pelo forte magnetismo da
matéria, temos entdo que J ~ % que nos leva a uma comparagao razoavel com o experimento,
quando comparada com a energia térmica kg7, obtemos T, ~ 103K .

A divergéncia na grandeza susceptibilidade magnética a campo nulo € uma outra carac-
teristica importante nos materiais ferromagnéticos, quando a temperatura critica 7, é atin-
gida. Mas existem também materiais que apresentam divergéncia de y, em 7" = T, porém,
estes ndo sio ferromagéticos, sio classificados como ferrimagnéticos. Apesar de apresenta-
rem uma magnetizacdo espontanea a temperatura ambiente, temos, como exemplo, a magnetita
(F'e30y) que é um mineral conhecido desde a antiguidade e os 6xidos de ferro como Mn FesOy,
NiFes0y, CoFe;04 e CuFeyOy, estes compostos possuem spins ordenados antiparalelamente
com valores distintos. Existem ainda outros materiais que na auséncia de campo externo apre-
sentam magnetizacdo total zero e ndo sdo propriamente paramagnéticos, como, por exemplo,
a hematita (FeoO3) e os 6xidos CoO e Cro0s, estes materiais sdo denominados antiferro-
magnéticos (AF).

Abaixo de uma dada temperatura caracteristica, conhecida como temperatura de Néel (T} ),
o sistema apresenta uma ordem de longo-alcance AF e quando sob temperatura altas, 7' > T,
os dipolos apontam em dire¢des aleatorias destruindo assim a ordem antiferromagnética. No es-
tado AF os dipolos magnéticos na rede cristalina interagem de tal maneira a orientarem em cada
sitio da rede (minimo de energia) antiparalelamente. Os compostos antiferromagnéticos mais
simples que podemos citar sao os fluoretos F'eFy, com Ty = 90K e MnF;, com Ty = 75K,
que apresentam uma estrutura cristalina de corpo centrado, € os K Mnks, com Ty = 95K,
KNiF;, com Ty = 275K e por fim o RbMnF3, com Ty = 82K com estrutura de perovskite
numa rede cibica simples. A estrutura cristalina desses materiais € constituida por uma rede
magnética que se divide em apenas duas subredes equivalentes (A e B) e interpenetrantes. Por
possuir a interagdo de exchange negativa (J < 0), os momentos magnéticos sio orientados an-
tiparalelamente sobre toda a rede cristalina, e na auséncia de campo externo temos mp = —m4,
onde m 4 -up € mp-down sao as magnetizagdes das subredes.

Alguns materiais antiferromagnéticos possuem estrutura cristalinas bem complexas, pois

constituem vdrias subredes magnéticas como, por exemplo, os compostos magnéticos de face
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centrada, MnO (Ty = 120K), FeO (Ty = 198K), CoO (T = 291K) e NiO (Ty =
530K) com as magnetizagdes das subredes todas colineares. Diferentemente dos compostos
ferromagnéticos, que na presenca de campo magnético externo na direcdo do eixo de facil
magnetizacdo a transi¢do de fase é destruida, nos antiferromagnéticos a presenga do campo
externo pode exibir varios tipos de ordenamento magnético no diagrama de fase no plano 7-
H. Os primeiros estudos das propriedades magnéticas em compostos antiferromagnéticos fo-
ram desenvolvidos por Néel [4] que corresponde a aplicacdo da teoria do campo molecular de
Weiss, onde dividimos o sistema antiferromagnético em duas ou mais subredes. Como visto,
a interacdo que cria ordenamentos magnéticos AF e F tém origem na energia de troca J entre
seus momentos de spins.

Com relagdo ao modelamento tedrico desses compostos magnéticos, estes sdo descritos

através do Hamiltoniano de Heisenberg dado por
H=> J;S.5 (1.2)

Na literatura, a Eq. € conhecida como modelo de Dirac-Heisenberg, onde para J;; > 0
(Jij < 0) dizemos ser o Hamiltoniano de Heisenberg ferromagnético (antiferromagnético),
< i,J > representa o somatdrio sobre todos os pares de spins i e j (primeiro, segundo, etc
vizinhos), e S; = (57, SV, S7) indica o operador de spin no sitio i.

O modelo (1.2)), em particular o caso antiferromagnético apresenta propriedades interessan-
tes causados sobretudo por causa das fortes flutuacdes quanticas presentes em baixas tempera-
turas e baixa dimensionalidade (d < 2).

Acredita-se que o modelo .J;-.J; representado pelo Hamiltoniano

H=-> 55.5- Y 15S.S, (1.3)

<i,j> <G, j>>

de spin 1/2 numa rede quadrada, com J; e .J sendo os primeiros e segundo vizinhos respectiva-
mente, escreva bem as propriedades temodindmicas e magnéticas de duas classes de compostos
de Vanadio S = 1/2 em uma rede quase-bidimensional, isto é, Li;VOXO4 (X = Si, Ge) e
(CuBr)AyB3049 (A = Ca, Sr, Ba; B = Nb, Ta). A figura retrata essas combinacdes
que estimularam interesse adicional no modelo J;-.J5, por apresentar fases ordenadas que se
adequam a estrutura dos modelos tedricos que serd estudado neste trabalho. Esses compos-
tos trouxeram resultados experimentais através de medidas por ressonancia magnética nuclear

(RMN) (difusdao magnética de ressonncia de raio-X), pode-se assim observar que a estrutura
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para esse compostos apresenta um ordenamento colinear como pode ser observado na figura
Virios compostos formados por Oxidos de Vanadio podem ser descritos de forma tedrica
pelo modelo J;-.J; onde o seu estado fundamental é colinear. Sao alguns exemplos os VOMoO,

e BaCdVO(PO,),. Além de descrever muito bem esses compostos de vanddio, o modelo de

Figura 1.2: A figura a esquerda representa a estrutura do cristal [001] de Oxido de Vanidio
(Li2VOS1i0y), mostrando os grupos de estados ndo lineares compativeis com os dados através
de difra¢do de néutron. A figura a direita traz a estrutura colinear magnética de (LioV OSi0y),
possibilitada através de refinamento da estrutura de (LiyV O.S10y), isto é, compativel com am-
bas as difracdes de p6 de néutron e difusdo magnética de ressondncia de raio-X em um Unico

cristal

Heisenberg antiferromagnético, vem sendo um amplo motivador para pesquisa, pelos estudi-
osos de supercondutores. Essa expansdo literdria [6]] é devido a possibilidade deste ser usado
no desenvolvimento e tratamento de compostos supercondutores em altas temperaturas, como
por exemplo Lay_,(Sr, Ba),CuO,4, onde Sr e Ba sdo os elementos alcalinos responsaveis por
essa dopagem. Quando este composto se encontra no seu estado puro, por exemplo, € um iso-
lante quase bidimensional descrito pelo modelo Heisenberg antiferromagnético. A figura [I.3]
vem mostrando a estrutura deste composto na sua forma pura (x = 0, logo o composto tem a
forma estrutural La;CuO,4) e o diagrama que retrata este mesmo composto de acordo com a
dopagem. Apds o processo de dopagem formam-se buracos no dtomo de oxigénio que criam

um spin S = 1/2 entre dois dtomos de C'u (cobre) no plano de CuO,. Com esse efeito de
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dopogem ocorre um outro fendmeno, a frustracao, por ocorréncia da distribui¢do aleatéria dos
buracos que foram criados e que por sua vez estes buracos interagem ferromagnéticamente com
os dois 4tomos vizinhos, surgindo assim a frustragdo magnética que faz com que a ordem anti-
ferromagnética seja destruida para um determinado valor de x critico, e ainda com a destrui¢ao
da ordem antiferromagnética, que € a fase isolante do sistema, ocorre a fase supercondutora em
temperaturas inferiores a 36 K.

Com a discussdo desses compostos e de seu diagrama [/] devemos mensionar o pseudogap
que mantem as duas fases distintas (antiferromagnetismo e supercondutividade). Nos tltimos
anos, tém sido conjecturado que este regime de pseudogap estd conectado através de um ponto
critico quantico ndo usual. Em particular, a ordem AF pode ser destruida dando origem a
um estado liquido de spin (LS) sem ordem de longo-alcance e que podem ser a responsédvel
pelo acoplamento dos pares de Cooper. Com isso, 0s pontos criticos quanticos, presentes no
estado liquido de spin tem sido muito explorado na literatura [/]. Essa conjectura ganhou
ampla discussdo porque em particular, este estado LS € caracterizado pela existéncia de estados
singletos que podem ser formados por dimeros ou plaquetas distribuidos aleatoriamente sobre
uma rede cristalina. A figura [I.4] esquematiza este estado LS para o caso de dimeros. Os
primeiros estudos sobre este tipo de ordenamento foram feitos na década de oitenta por Shastry
e Sutherland [8]].

O parametro de frustragdo magnética, figura (L.5]), representado aqui pela letra «, repre-
senta a relacdo de Jy e J1, ou seja, « = Jy/J;. Esta interagdo entre os primeiros (J;) e
segundos (.J2) vizinhos causa um conflito (conhecido também como competi¢io) entre 0s spins
do sistema, esta orientacao entre os spins recebe a denominagdo de frustracdo «. Existem dois
tipos de frustracdes, um dado pela topologia da rede, que foi o pioneiro na investigacao desse
fendmeno, com esse conceito de frustragdo introduzido por Thoulouse [9], para averiguar e
descrever o conflito na configuracdo de uma rede triangular no modelo de Ising AF, com isso
dizemos que neste caso a frustracdo se da devido a topologia da rede, e por exemplo no caso
que serd também proposto neste trabalho, a frustracdo também € induzida pela competi¢ao en-
tre as interagcdes. Na figura (a), podemos verificar que em qualquer lado da rede se tem um
ordenamento antiferromagnético o que jd ndo ocorre na figura[I.5|(b), pois nesta podem ocorrer
os ordenamentos ferromagnético ou antiferromagnético. Este fenomeno € um dos responsaveis
pela transicao do sistema para outros estados magnéticos, como exemplo, o heliomagnetismo e

o vidro de spin, dentre outros.
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Figura 1.3: A figura do lado esquerdo traz a estrutura do composto isolante antiferro-
magnético La,CuQO,4 na sua composigdo pura e o diagrama de fase do composto supercondutor

Lay_,Ba,CuOy do lado direito conforme dopagem [[7].

Figura 1.4: Estados de Spin liquido numa rede quadrada formado por estados singletos de

dimeros

De acordo com dados experimentais, e com base em resultados tedricos constatados também

neste trabalho, nos capitulos seguintes, observamos dados onde o parametro frustracdo « segue
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(a) (b)

Figura 1.5: (a) Esquema de spin na rede quadrada; (b) Rede triangular com frustracdo magnética

de acordo com a fase de ordenamento do sistema, como, por exemplo, para valores pequenos da
frustracdo, ou seja, « << 1, o estado fundamental € antiferromagnético (AF) e ja para a além
de um valor critico definido para este estado antiferromagnético temos caracterizado um outro
ordenamento, a fase colinear com linhas horizontais (verticais) orientadas ferromagnéticamente
e ao longo da direcdo vertical (horizontal) as cadeias se orientando antiparalelamente. Essas
delimita¢des sdo chamadas de « criticos, ou seja, o = 1/2, onde acima ou abaixo desse valor
critico t€ém-se a fase AF ou a Colinear respectivamente, ou ainda de outra forma, se o < a, ou
se o > . temos caracterizado respectivamente, as fases AF e Colinear (ou SAF). Porém indo
mais além desse unico ponto critico, € possivel se ter uma outra fase ainda neste diagrama cujo
o parametro de frustracdo € o responsdvel pela indu¢do de uma fase a outra, contudo neste caso
teremos agora um segundo ponto critico o ay,., onde agora os a;y. € o, delimitam uma fase
intermedidria, o estado desordenado liquido de spin, enfim esta fase que traz consigo muitas
indagacgdes ainda, é responsdvel pela nova delimitacdo dos pontos criticos do parametro de

frustracdo, com este estado desordenado agora temos oy, < a < Q.
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1.2 Modelagem Magnética

1.2.1 Interacao de Troca

Vimos, na secao anterior, que devido aos arranjos dos momentos magnéticos numa rede cris-
talina, onde leva-se em consideracio os valores de spins, anisotropias, topologia da rede dentre
outros, podemos ter diversos tipos de ordenamentos magnéticos [10]. No que diz respeito ao
forte magnetismo, uma explica¢cdo vinda de Heisenberg [11], dizia que o alinhamento dos spins
decorria de seus vizinhos mais proximos. Interacdes eletrostdticas entre elétrons das cama-
das externas de fons adjacentes, tratada quanticamente pela teoria da perturbagdo, produz uma
separac¢do dos niveis de energia eletronicos, que pode ser entendida como a quantidade de ener-
gia necessdria para trocar os elétrons do atomo. Por exemplo, para um sistema de dois elétrons
(10} [12], o principio de exclusao de Pauli obriga que as auto-func¢des de onda dos dois elétrons

(férmions) sejam antissimétricas, e usando teoria de perturbacido obtém-se as auto-energias da-

das por
EL =F,+ Ji, (1.4)
sendo .J;5 dado por
o . e? . -
D= [ dridrags ()63 T 1 (73)6a(7), (1.5)
1 — 72

onde a auto energia é aqui representada por F, na auséncia da perturbagdo coulombiana, ¢, (77;)
¢ a auto-funcao da particula i=1,2 no estado e do sistema ndo perturbado.

A energia de troca intoduzida por Frenkel [13]] e Dorfman [[14] corresponde a diferenca de
energia entre os ordenamentos de spins paralelos e antiparalelos, ou seja, J15 = E; (S = 0) -
E4(S = 1) com as auto-energias dos estados tripletos [Ey (S = 1)] e singletos [E} | (S = 0)].
Quando J;5 > 0, o estado de menor energia € o tripleto, prevalecendo assim a orientacao dos
spins paralelos (estado ferromagnético) e J1o < 0, o estado de menor energia € o singleto,
prevalecendo a orientacdo dos spins antiparalelos (estado antiferromagnético). A energia de
troca .J;o tem a propriedade de decrescer rapidamente com a distancia entre os fons (decaimento
exponencial), em contraste com a interagdo coulombiana que decresce mais lentamente (~ %).
A razdo € que Jio, Eq. (I.5), contém o produto de fun¢des de onda de elétrons ligados em
diferentes nucleos, portanto, /1, dependerd do envolvimento (overlap) das fungdes de onda, e
este overlap descrece exponencialmente com a distancia. Desta maneira, a interagdo de troca

corresponde a uma interacao de curto-alcance, diferindo da interacdo dipolar que é de natureza
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1
de interacdo de longo alcance (~ —).
r
Com as relagdes dos operadores de spin S2 e S?% (i=1,2), onde S = S} + S5 (§=0,1), e
com base nas auto-funcdes correspondentes a Eq. (1.4), foi proposta por Dirac [15] o seguinte

Hamiltoniano efetivo de spins [12]],
J L
Hip = E, — %(1 +45,.5,), (1.6)

sendo
Hialp+) = Ei|o4), (L.7)

onde |¢4) e |¢_) correpondem os auto-estados associados aos estados singleto e tripleto, res-
pectivamente. Generalizando para uma rede cristalina de N spins localizados, o Hamiltoniano
efetivo entre spin-spin predominante (exchange) é descrito por

H=— ) J;5.5;, (1.8)

<i,j>

onde < 7, j > representa o somatdrio sobre todos os pares de spins i e j (primeiro, segundo, e etc
vizinhos), S; = (S¥5Y57) indica o operador de spin no sitio i. A Eq. ¢ conhecida na lite-
ratura como modelo de Dirac-Heisenberg. Para J;; > 0 (J;; < 0)) dizemos ser o Hamiltoniano
de Heisenberg ferromagnético (antiferromagnético).

Os materiais magnéticos isolantes encontrados na natureza sao, com raras excegoes, antifer-
romagnéticos [16, [17]. O estado fundamental do Hamiltoniano de Heisenberg ferromagnético
corresponde todos os spins alinhados paralelamente. Por outro lado, o estado fundamental deste
mesmo Hamiltoniano antiferromagnético ndo corresponde a todos os spins orientados antipara-
lelamente (estado Néel), pois este ndo € auto-estado do Hamiltoniano. Existe uma infinidade de
estados de spin total nulo (5% = 0), que deve ser combinados para formar o estado fundamental
do sistema [18]]. A diferenca em estabelecer um estado fundamental € o maior problema tedrico
que surge no estudo do antiferromagnetismo do modelo de Heisenberg.

A interacdo de troca se caracteriza pelo fato de ser independente da origem dos spins, ou
seja, o Hamiltoniano de Heisenberg, Eq. (1.8), apresenta simetria de rotagdo dos spins. Esta
transformacao implica que o Hamiltoniano de Heisenberg deve conter apenas pares de operado-
res S¥, onde a forma aproximada dada pela Eq. representa o Hamiltoniano bilinear [12]].
Viérios outros termos de interagdes (origem de interagdo coulombiana) podem ser deduzidas via

teoria de perturbacdo de ordem superior como, por exemplo, o termo biquadratico

Hi=— Y J;(5.5)) (1.9)



podemos também ter pares entre quatro spins essa interacdo conforme a expressao

Ho=— D Jiu(5i-5))(5:.5). (1.10)
iyl k>
e assim sucessivamente, onde estes e outros termos na sua grande maioria sao desprezadas para
boa parte dos materiais.

A interacdo de troca que é de origem eletrostética responsavel pelo ordenamento magnético
na matéria, € de natureza isotrépica, ndo sendo capaz de definir alguma orientagdo dos mo-
mentos magnéticos com respeito aos eixos cristalograficos, mas ela produz um ordenamento
mutuo dos spins em vérios sitios da rede. O fato de que a distribuicdo de spins ordenados €
sempre orientada numa dada dire¢ao (eixo de facil magnetizacdo), definida com respeito ao
eixo cristalino, devemos, assim, ter algum outro tipo de interagdo que torne o Hamiltoniano
de Heisenberg anisotrépico. Fisicamente, as interagdes magnéticas (dipolar, quadrupolar, etc)
sdo responsaveis pela existéncia da anisotropia magnetocristalina, que se manifesta com a de-
pendéncia da energia do cristal nas orientacdes dos momentos magnéticos dos ions com relagao
ao eixo cristalino. Podemos dizer que num cristal existem campos magnéticos efetivos internos
que tendem a orientar os momentos magnéticos em uma dada direcdo privilegiada. Este campo
pode alterar algumas vezes as orientacoes muituas dos momentos magnéticos dos dtomos, desta
forma distorcendo, assim, a estrutura magnetocristalina.

O Hamiltoniano a seguir representa uma anisotropia adicional na Eq. (1.8), que € a interacdo

dipolar

Haorer = — A2 Z {Si-Sj — 3(7.5:) (7%5.5;) 1 (111
<i,j> v

sendo 7;; = 7;—7 0 vetor posi¢do que separa os fons i e j € 15 0 magneton de Bohr. O somatério
¢ feito sobre todos os pares i € j de spins sobre a rede cristalina, e representa uma interacao de
longo alcance. Devido a simetria rotacional do Hamiltoniano de Heisenberg, Eq. (I.8)), foi
provado, teorema de Mermim e Wagner [19], que numa rede bidimensional com interagdes
bilineares entre primeiros vizinhos ndo sdo capazes de ordenar os momentos magnéticos em
temperatura finita, ou seja, a magnetizacao espontanea é nula. A presenca da interacdao de
longo alcance, por exemplo a interagdo no Hamiltoniano de Heisenberg, Eq. (1.8) pode induzir

ordenamento magnético em 7' > 0 numa rede 2d [20].
O magnetismo dos elementos de transi¢cao do grupo do ferro é sempre associado ao mo-
mento magnético dos spins. Isto ocorre porque nos cristais, formados por estes elementos, o

campo cristalino geralmente remove a degenerescéncia orbital do estado eletronico responsavel
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pelo magnetismo. Como o valor esperado do momento orbital de um estado ndo degenerado
€ zero, verifica-se que se convencionou chamar gueching do momento orbital, isto é, numa
primeira aproximag¢do a susceptibilidade estdtica nao recebe contribui¢do do momento orbital.
Esta contribui¢do apenas aparece se levarmos em conta a interacao spin-Orbita, que € descrita

pelo seguinte Hamiltoniano:

-

His = > &(ri) LS, (1.12)

onde £(7) = =%—9V V/(r,) é a energia potencial elétrica (nicleo-elétron), L; e S; sdo ope-
gla p P

2m2r; dr;’

radores de momento angular orbital e spin, respectivamente no sitio i. Usando a teoria de

perturbagdo de 2“ ordem para o Hamiltoniano (1.12)) fica reescrita da seguinte forma

Her = ZZAaﬁsa (1.13)

sendo /A representa

pILall (llLﬁ|p>
F—9 E 1.14
é- l¢p EO Y ( )

o tensor de anisotropia spin-rbita, £2 = (£2(7; )> e £° é a auto-energia do Hamiltoniano ndo
perturbado.

O Hamiltoniano usado habitualmente para descrever anisotropia ortorrdmbicas leva em

conta apenas os termos diagonais, assim sendo, a Eq. (I.13) ficara reduzido a forma
o= =D (S +EY IS - (S, (1.15)

onde E' = 0 reduz-se ao caso da anisotropia uniaxial. O Hamiltoniano da Eq. (I.15)), representa
a ‘interacdo’ do sitio i com ele mesmo (auto-interac¢do), que € uma denominada de anisotropia de
ion-unico. A Eq. s6 é relevante para sistemas com spin S > 1/2, pois o caso particular
de spin S = 1/2 temos (S¥)> = 1/4 (h = 1) para qualquer componente (v = .y, 2) €,
consequentemente, este termo reduzird a uma constante nao sendo relevante nos célculos das
propriedades magnéticas.

A Eq. também pode ter influéncia dessa interagdo spin-orbita, onde esta pode induzir
uma anisotropia no exchange do Hamiltoniano (1.8)). Conforme van Vleck [21]], a anisotropia
uniaxial deste tipo tem origem no acoplamento dos momentos orbitais dos d&tomos adjacentes,
que depende ndo s6 da orientagao relativa dos dois momentos, como também da orientagao

destes com relacdo ao eixo que une os dois dtomos. Em termos dos spins, esse acoplamento
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pode ser simulado por uma interacdo dipolar, cujo coeficiente € inteiramente disposto do coefi-
ciente da interagdo magnética real dada pela Eq. (I.TT). Neste caso, a perturbagdo é dada por
Wi =€ (ﬁ)fzgj + )\Ezgj entdo o Hamiltoniano efetivo sera escrito por

H=-> > Jses], (1.16)

<ij> a8

onde Jgﬁ ¢ a interacdo entre os sitios i e j associada as dire¢des « e (3 dos spins. O Hamiltoniano
generalizado dado pela Eq. li contém a parte simétrica ij‘.ﬁ (a=p0)=J j’;ﬂ e anti-simétrica
(v # 5, Jf;ﬂ + J;’;ﬁ ). O termo anti-simétrico surge em redes com baixa simetria [22]]. En-
fim, de uma maneira mais concisa, o Hamiltoniano de Heisenberg Eq. € independente da
orientacdo dos spins e com isso € invariante sob rotacao desses spins. Porém, quando € consi-
derado outros tipos de interacdo no modelo, € introduzido uma anisotropia, onde o efeito dessa
anisotropia se manisfesta através da dependéncia da energia de troca (.J) com a dire¢do, ou seja,
o Hamiltoniano generalizado definido pela Eq. e conhecido como modelo de Heisenberg
Anisotropico.

Apesar de nio se conhecer a solugdo exata do modelo (I.16) alguns resultados rigorosos sao
conhecidos na literatura, como, por exemplo, algumas propriedades do estado fundamental, o
teorema de Mermim e Wagner, etc. Em particular, o o estado fundamental (7' = 0) e algumas
excitagdes elementares do Hamiltoniano ((1.16]) no limite isotrépico numa rede unidimensional
com spin S = 1/2 foi resolvido exatamente por Bethe [23]] e Hulthin [24]. A generalizagio
para incluir anisotropia do tipo J3; = J ]yz =nJ e Jj; = J foi feita anos depois por Walker [25],
onde a energia por particulas € dada por,

J 1

4
Eo(n) = 515 = tanh(a)[1+) m]}a (1.17)
n=1

onde sech(a) = .

1.2.2 Modelo de Ising

Do Hamiltoniano generalizado, Eq. (1.16), podemos ter além do limite do modelo Heisen-

berg isotropico, outros limites importantes dependendo das interagdes /3, por exemplo, quando

a interagdo satisfaz J7; >> J;7?, isto é, aproximamos a Eq. (1.16) com apenas interagdo entre as

componentes dos spins na direcao z, portanto, teremos o caso do Hamiltoniano de Ising definido
por,
Hising = — > JipSi S5, (1.18)

<1,5>
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Adentrando um pouco na histdria deste modelo, podemos salientar alguns pontos importan-
tes, primeiro ele foi um modelo proposto por Wilhelm Lenz como trabalho de doutorado para
um de seus alunos em 1920, o Ernest Ising. Este trabalho tinha como objetivo estudar as propri-
edades termodindmicas de uma rede unidimensional. Porém, para a enorme frustragao de Ising,
com base nos calculos nessas grandezas termodinamicas, verificou-se a auséncia de ordem de
longo-alcance, isto é Ising obteve uma magnetizagdo espontinea nula M (T, H = 0) = 0.
Passado anos, mais precisamente em 1936 surge Peierls com novos estudos, estudos esses que
baseiavam-se em idéias totalmente fenomenoldgicas provando que o modelo de Ising em duas
dimensdes apresenta ordem de longo-alcance para 7' < T.. Uma nova porta foi entdo aberta
para interesses direcionados a esse modelo de Ising. Por volta dos anos 40, a forma exata da
equacdo que expressa a dependéncia da magnetizacdo espontdnea com a temperatura foi ob-
tida, o que fez com que o modelo de Ising numa quadrada fosse resolvido exatamente por Lars
Onsager [26]].

Com o desenvolvimento de técnicas experimentais foi possivel a redu¢do da dimensionali-
dade de um cristal magnético tornando-o bidimensional, ou seja, filme com uma dnica camada.
A transi¢do de fase ferromagnética-paramagnética de muitos compostos ultrafinos (L = 1,2),
onde L é o tamanho do filme, tais como: Fe/Pd(100) [29], Fe/Ag(100) [30] ou Ct/Ag(001) [31]],
sdo bem descritos pelo modelo de Ising 2d. Préximo da temperatura critica a magnetiza¢ao
espontanea apresenta o seguinte comportamento, lei de poténcia M(T) ~ (T, — T)”, onde
B = 1/8 foi encontrado nestes compostos anisotrépicos ultrafinos em concordancia com o

resultado exato do modelo de Ising numa rede quadrada [26].

1.2.3 Modelo XY

Outro limite interessante do Hamiltoniano (1.16) consiste em considerar as interagdes de
troca satisfazendo a desigualdade ij’y > ij, neste caso, consideramos apenas os termos das
interacdes XY, e por isto ficou conhecido na literatura como modelo Planar ou XY [32] que é

descrito pelo Hamiltoniano,
Moy =— Y (J5SIST + J4SSY). (1.19)
<i,j>
Esse modelo possui solugdo exata em uma dimensao [33], porém em duas dimensdes ndo apre-

senta ordem magnética, magnetizagio espontinea em temperatura finita (7' > 0).

Um tipo diferente de transicao de fase foi proposto por Kosterlitz e Thouless [34]], onde foi
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definido uma ordem topoldgica, caracterizada por uma suibita mudanga na resposta do sistema
a perturbagdes externas. Foi definido por eles uma temperatura de transi¢ao 7'x7, no qual para
T > Tkr a fungdo de correlacdo spin-spin decai exponencialmente com a distancia entre os
pares e T' < Tk a fun¢do de correlagdo tem um decaimento segundo uma lei de poténcia da
distancia. A indicios de que esta transi¢do de fase seja causada por um mecanismo de desli-
gamento de pares de vortice-antivortice, onde um vortice € uma excitagao topoldgica na qual
os spins em um caminho fechado ao redor do cento da excita¢@o gira por 27(—27) no mesmo
sentido. O modelo XY 3d do ponto de vista experimental tem sido usado, por exemplo, para
descrever as propriedades magnéticas dos compostos C'oBry e CoCly [35] bem como para

explicar as configuragdes de vértices na fase superfluida no filme de He* [36].

1.2.4 Transicao de Fase e Fenomenos Criticos

Desejando caracterizar de uma maneira geral uma transi¢cdo de fase de um sistema do ponto
de vista tedrico, se faz necessdrio a verificacdo de existéncias de singularidades nos potenci-
ais termodinamicos e suas derivadas. Idéias sobre temas como invariancia de escala e criti-
calidade para as fun¢des termodindmicas comegaram a surgir na década de 60. A idéia de
fendmenos criticos vém do fato de sua criacdo ser basicamente para estudar fendOmenos que
ocorrem em sistemas fora do equilibrio. Dando uma idéia geral sobre transi¢do de fase pode-
mos dizer que as transi¢des de fase se ddo através das descontinuidades das derivadas parciais
da energia livre g(7, H), onde sdo classificadas em transicdo de fase de primeira e segunda
ordem. Nas transicdes de primeira ordem acontece uma descontinuidade na primeira derivada

—0dg —0dg

da energia (entropia S = v e magnetizacdo M = 8_H)’ j& nas transicdes de segunda
82

ordem temos uma descontinuidade da segunda derivada (calor especifico ¢ ~ 8_T92 e suscep-
2

OH?
continua. No sistema ferromagnético, a magnetiza¢ao € o parametro de ordem, no antiferro-

tibilidade y ~ ) da energia livre, onde também neste ultimo caso conhecida como

magnetismo o parametro de ordem € a diferenca das magnetizacdes das sub-redes A e B, ou

(ma —mp)
2

dem, ao redor do ponto critico (H = 0,7 = T.) as grandezas termodindmicas apresentam

seja, mg = . Para um ferromagneto candnico que sofre transi¢cao de segunda or-
comportamentos assintdticos lei de poténcia como o da magnetizacao, a susceptibilidade, o
calor especifico e a funcao de correlagdo, ou seja
N 0
(a) Magnetizacdo: M (T, H) = —a—]‘?[,
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M(t,H =0) ~ (=t)°(t — 07),

1 T-1T,
M(t =0, H) = H¥(H — 0%). onde t = —
9%g ’
(b) Susceptibilidade: x,(t) = — ( ) ~| |7,
8](;22 H=0
(c) Calor especifico: C,(t) = — (8_Tg2) ~| |

(d) Funcao de correlacgao:

Ge(r) = (¢(0)3 () — ((0))(7(7).

Ge(r) ~ rf,—fﬂ, sendo ¢ ~| t |7¥ o comprimento de correlagido que mede o tamanho médio
dos aglomerados correlacionados.

O comportamento singular na regido critica, préxima da transicdo de fase continua, apre-
sentados por vdrias grandezas termodinamicas como o calor especifico e a susceptibilidade é
verificado por meio de divergéncias assintdticas denominadas por expoentes criticos. Devemos
ressaltar que esse comportamento das grandezas termodinamicas préximas a um ponto critico
¢ de carater universal.

A determinacdo experimental dos expoentes criticos (3, d, v, o, n, v depende da escolha do
intervalo para a varidvel ¢, que deve ser considerado pequeno e € uma escolha que tem grande
influéncia do tipo de material. Das relacdes de estabilidade termodinamica, pode-se mostrar
algumas relacdes de desigualdade entre os expoentes criticos [37], como, por exemplo, as de-
sigualdades de Rushbrooke {« + 23 + v > 2}, Griffiths {a + 5(1 + ) > 2}, Josephson
{vd > 2 — a}, Fisher {(2 — n)v > ~}. Medidas experimentais, por exemplo, o composto
Fe;_,Al, como apresentado na figura (I.1)), t¢m verificado na realidade um igualdade nestas
relacdes, e cdlculos tedricos em modelos de spins confirma esta realidade. )

Da relacao do calor especifico, ou seja, do comportamento assint6tico C,(t) = — (%)
~ | ¢t |7 temos a > 0, e o calor especifico diverge na temperatura critica 7' = T,(t = 0),
como exemplo temos o metamagneto F'eF, que tem o ~ (.14, enquanto mais 0 metamagneto
fracamente anisotrépico RbMnF;3 tem o« ~ —0.14. Enfim quando o < 0, o calor especifico

C'g—o ndo diverge em T' = T,, contudo continua com seu comportamento singular. Entdo com

isso vale para a sua singularidade a relagdo
CH:() ~ ACO + Ai | t |—a7 (120)

onde AC, representa a descontinuidade da derivada do calor especifico em 7' = T,. A figura
(1.6) demonstra os comportamentos assintéticos das grandezas, magnetiza¢do espontinea e sus-

ceptibilidade magnética para determinar os expoentes criticos (3, § e -y, respectivamente, da liga
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metdlica Fle;_, Al, obtido experimentalmente por Salazar [38]]. Temos que para a concentra¢io
x = 0.10 encontra-se § = 0.409, v = 1.325 e § = 4.280, variando pouco com a concentragao

que indica que esta liga € descrita por um Hamiltoniano do tipo Heisenberg.

In( M )

7.0 6.0 5.0 -4.0 3.0
In{ &)

34 -

32 -

30 r

In(M )

28 r

26

2.4

Figura 1.6: comportamento de In M, versus In(—t), In x, ' versus In t e InM versus In H para
a liga metélica F'e;_,Al, com concentragdo z = 0.10. As inclina¢des das curvas determinam

0s expoentes criticos 3, v e 9, respectivamente [38]]

A fim de comparacgdo dos valores dos expoentes criticos de modelos tedricos que apresentam
transicao de fase de segunda ordem, e alguns valores experimentais, na tabela (1.1]) apresenta-
mos diversos valores.

Podemos observar nessa tabela que com relacdo ao modelo de Ising 2 e 3 dimensdes, 0s
expoentes criticos sao distintos para a simetria Ising. Contudo o uso de topologias diferentes

numa mesma dimensdo estes expoentes sao Unicos. A aproximagio de campo médio despreza
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Modelo I} ¥ ) a v n
Ising 2D % ;1 15 O(log) |1 71;
Ising 3D 033|124 |48 |0.10 0.63 | 0.04
XY 3D 0.34 | 130 | 4.8 | 0.01 0.66 | 0.04

Heisenberg 3D || 0.36 | 1.39 | 4.8 | -0.12 | 0.71 | 0.04

Campo Médio % 1 3 O(disc) % 0
Materiais I} y o o v n
Fe 0.39 | 1.33 | 435 | -0.11 | - -
Co 044 | 1.23 | 3.35 | -0.095 | - -
Ni 0.38 | 1.34 | 458 | -0.10 | - -

Feg.90Alp10 041 | 1.33 | 428 | -0.16 | - -
Fegs0Alp .20 042 | 135|426 |-020 |- -
Gdg7Co33 0.41 | 1.16 | 3.60 | 0.02 - -
GdggAugg 044|129 | 396 | -0.17 |- -

Tabela 1.1: Valores tedricos e experimentais dos expoentes criticos,3, v,a, 9, v, n

as flutuacdes térmicas, que sdo relevantes na criticalidade, sendo argumentado por Ginzburg
[39] onde diz que para d > 4 os expoentes criticos sdo universais, ou seja, independem do tipo
de modelo analisado e que os valores de campo médio sdo considerados exatos, uma vez que
para altas dimensdes as flutuagdes sdo irrelevantes. Podemos ainda observar que ¢ e 7 estdo

dentro de um carater universal para os trés modelos observados.

1.3 Organizacao da Tese

Neste trabalho estudaremos a transi¢do de fase (cldssica e quantica) e estruturas de platdo na
magnetizacdo em modelos de spins frustrados na presenca de um campo externo. Em particular,
o modelo de spin frustrado consiste de um Hamiltoniano de Heisenberg quantico de spin 1/2
com anisotropia de exchange, na presenca de interacdes entre primeiros (J;) e segundos (.J3)
vizinhos em redes 2d e 3d, onde usaremos a técnica do operador diferencial aliada a teoria de
campo efetivo em aglomerados finitos.

Os métodos e modelos serdao apresentados no capitulo 2, descreveremos detalhadamente a
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técnica do operador diferencial (TOD) mostrando sua potencialidade quando acrescido a uma
aproximacdo adequada, neste trabalho a usaremos em conjunto com a Teoria do Campo Efetivo.
Apresentaremos ainda nesse capitulo algumas outras teorias somente com o intuito de uma
comparacao com a teoria que iremos trabalhar, visando as suas vantagens e desvantagens em
termos de resultados qualitativos quando comparados com resultados experimentais € ou outros
tedricos. Estaremos ainda neste capitulo desenvolvendo a técnica do operador diferencial para
os Modelos de Ising e Heisenberg em 2 e 3 dimesdes sem a aplicagdo do campo externo.

No capitulo 3, apresentaremos o Modelo de Heisenberg anisotropico com campo externo
aplicado, e o modelo de Ising quando (A = 1).

Uma ordem com merecida atencao (nova ordem) seréd discutida no capitulo 3, onde serdo
apresentados resultados satisfatorios.

A aplica¢do do campo externo é capaz de gerar um fendmeno interessante caracterizado
por platores na magnetizacao, estes platores sao temas de discussao do capitulo 4. Ressaltando
que trataremos o fendmeno da frustragdo nesse capitulo com uma maior ampliddo, visto que
a priori esse fenomeno também € considerado um forte candidato a geracdo de platores na
magnetizacdo, enfim os resultados que mostraremos trazem muitas consideragdes e diversos

resultados sobre os platores na magnetizagao.
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Capitulo 2

Teoria de Campo Efetivo

2.1 Introducao

A confiabilidade de técnicas do tipo aproximativas ou de simula¢des, usada para solucionar
um modelo fisico tedrico, é medida a partir da comparacao de resultados obtidos por solucdes
exatas. No caso de modelos de spins para estudar, por exemplo, a fisica de sistemas magnéticos
surgem diversos obstdculos para resolucdo deste tipo de modelo, desde a construciao de ope-
radores matriciais, se o sistema for quantico, o tamanho das equacdes de estado do sistema
estudado, os procedimentos e métodos computacionais aplicados para solucionar o modelo,
além do tempo de espera pelos resultados para poder fazer as devidas andlises do sistema fisico
estudado. Neste contexto a Teoria de Campo Efetivo (EFT) [41] tem se mostrado como uma
técnica aproximativa eficiente, para resolu¢do dos mais variados tipos de modelo de sistemas
fisicos.

Este capitulo se propdem discutir a respeito da Teoria de Campo Efetivo e suas aplicagdes,
que ¢ a técnica a ser usada nos modelos que tratam esta tese. A aproximacdo de campo médio
(MFA), nas suas diversas formas (campo molecular, desigualdade de Bogoliubov, interacdo de
longo-alcance, Bragg-Williams), € a primeira e mais simples metodologia utilizada para estudar
fendmenos criticos, onde o conceito de campo molecular introduzido inicialmente por Weiss [[1]
para o ferromagnetismo e posteriormente por Néel [4] para o antiferromagnetismo, constitui
ainda se uma técnica muito utilizada na literatura [42].

Um dos problemas da MFA para modelos de spins, € que no tratamento da mesma nao é
considerada as propriedades de spins e nem as flutuagdes de correlacdes para sistemas de spins

interagentes, fatores que influenciam em muitos resultados obtidos. Por exemplo, para o modelo
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de Ising em uma dimensao (1d) usando MFA ¢ obtida, erroneamente, uma transicao de fase com
temperatura finita (7, # 0).

Virias outras técnicas t€m sido usada para estudar modelos de spins, entre essas técnicas
podemos citar a Teoria de Campo Efetivo (Effective-Field Theory - EFT). Esta teoria € baseada
em aglomerados finitos com N sitios centrais, com uma quantidade de z vizinhos que indica a
topologia da rede e também a dimensao d espacial. Normalmente, € usada para esta técnica uma
orientagdo espacial privilegiada para os spins da vizinhanga dos sitios centrais, denominada de
aproximacdo axial, enquanto que as varidveis de spins dos sitios centrais tém a liberdade de

usar todas as suas componentes espaciais.

2.2 Técnica do Operador Diferencial-TOD

A principio para tratarmos esta técnica do operador diferencial, consideraremos o nosso en-
semble candnico. Na figura temos um esquema ilustrativo para um sistema de infinitos
spins dividido em dois subsistemas, sendo que o subsistema ) corresponde ao aglomerado
(cluster) que contém N sitios centrais, enquanto que o subsistema {2’ corresponde a vizinhanga

do aglomerado.

Figura 2.1: Esquema da divisdo de um sistema com infinitos sitios em dois subsistemas €2 (do

aglomerado) e €’ (da vizinhanca).

Dado o Hamiltoniano H de um sistema infinito de N spins é sempre possivel separar o
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sistema em duas partes: uma representando o aglomerado (cluster) finito 2 com Nc¢ < N
spins, que descreve as interagdes dentro do aglomerado e sua vizinhanga, e a parte restante {2/
que ndo possui spins deste aglomerado. Assim sendo, podemos reescrever o Hamiltoniano H

na seguinte forma fatorada:

A~

H="Hqo+He, 2.1)

onde H, representa o Hamiltoniano do aglomerado €2 e H representa a parte do Hamiltoniano
restante ({').

Portanto o Hamiltoniano de um sistema composto por N particulas interagentes € repre-
sentado pelo Hamiltoniano H = Hq + H'qy, que por sua vez pertence a fungdo de particdo
(Z = Tre FM).

A mecanica estatistica de equilibrio € baseada no calculo da média dos observdveis em um
ensemble qualquer que o sistema exija. Trataremos o valor médio de uma grandeza representado

pelo operador A que é definido no ensemble candnico como

Tr[AefH
(A) = [—A], (2.2)
TrlefH]
onde 7r representa o trago da matriz e 3 = kBLT

Seja 0 O(§2) um operador dependente das varidveis de spin que estdo contidas no aglo-
merado (), teremos que a média desse observador no ensemble candnico é obtida através da
Eq.(2.2), entdo ela ficard reescrita da seguinte maneira

Tr{O(Q)e—AHa+H o)}
C Tr{e0Hatia)}

(O(€2)) : (2.3)

Caso Hgq e Hq comutem, isto €, [ﬁg, H' Ql:| = 0, o traco da Eq. 1} pode ser efetuado em
dois passos: primeiramente o trago sobre o aglomerado finito 7'r e em seguida sobre os spins

da vizinhanga ndo pertencentes ao aglomerado 7'r¢,, acompanhado da fatoragdo

exp[—ﬁ(ﬁg + 7/'?9/)] = 6[L‘p[—6ﬁg]€l’p[—ﬁﬁgl], 2.4)

desta maneira vamos obter a seguinte expressao:

(0@Q) = Trgl,exp(—ﬁH/Q,)TrZQ[O\(Q)exp(—ﬂﬁg)]. 2.5)
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E somente reescrevendo a equagdo acima de outra forma teremos

Troe o TraO(Q)e e
(o) = Lo 2 Tra0(@)e 7" (2.6)
Troe P e Tro(O)e=PHa

onde separamos os tracos por termos. Multiplicando o numerador da Eq. por um fator

unidade do tipo

ﬁ) _ Tremp(—ﬁﬁ) 2.7
H)  Troexp(—FH o) Troexp(—FHa)

Trexp(—

] s
Trexp(—0

portanto obtemos

1 TroO(Q)ep(—3Ha) | Treap(—Ho)
(o) = Z Tmexp(—ﬁﬁg)

(2.8)

Dada esta ultima equag@o se a compararmos com a primeira desta se¢do, Eq. (2.2), teremos o
valor médio de 5(9) reduzido ao célculo do trago parcial no aglomerado finito, ou seja, sob o
aspecto matematico temos que

(0(Q)) = <TTQ{O<Q) em{ﬂ}> (2.9)

Trofe-fHa}

O resultado expresso na equacao (2.9) € sempre valido para sistema de spins classicos, porém
para sistemas quanticos em que [7—79, 7/-[\’9/] # () essa equacdo nao € uma expressao exata.
Sa Barreto e Fittipald [47] tém usado essa equagdo de forma exata para estudar o modelo de
Ising % com campo transverso, € t€ém obtido resultados que se mostram satisfatorios quando

comparados com métodos mais elaborados, por exemplo expansao em série.

2.3 Teoria do campo efetivo via técnica do operador diferen-
cial

Com o objetivo de apresentar o processo de resolu¢do de modelos a partir da EFT usando a
técnica do operador diferencial, entdo vamos considerar como protétipo de estudo o modelo de

Ising descrito pelo seguinte Hamiltoniano:

Hy=—J > oioj, (2.10)

<ij>
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onde J € a interacdo de troca (J > 0 e J < 0 correspondem aos sistemas ferromagnético e
antiferromagnético, respectivamente), o; = +1 para um sistema de spins S = 1/2 denota as
varidveis de spin e a notacdo (i # j) representa a soma sobre os primeiros vizinhos (z) numa
rede cristalina.

A fim de ilustragdo usaremos um aglomerado com um spin central, figura (2.2)), onde da Eq.

(2.10) reescrevemos o Hamiltoniano para este aglomerado na forma

Hi=—Jo1 Y 0,5 (2.11)
5

onde ) representa o vetor primeiros vizinhos ao redor do spin o;. Para o sistema ferromagnético,

a magnetizagdo por spin m = (o) é obtida a partir da Eq. (2.9), usando O = o1, ou seja,

m = (o1) ( tanh | K> o145 | ), (2.12)
5

sendo que K = 3J.

O:1 |9

‘02

Figura 2.2: Esquema de um aglomerado contendo um sitio central para sistema ferromagnético

numa rede quadrada
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Esta identidade ficou sendo conhecida como identidade de Callen e Suzuki [49] 51]], onde
temos no lado direito uma média estatistica de varidveis de spins (vizinhos ao sitio ;) do ar-
gumento da fun¢do tangente hiperbdlica. A aproximacdo de campo médio (MFA) equivale a
reescrever a Eq. como uma média no argumento, obtendo assim uma expressio auto-
consitente para a magnetizacao tipo Curie-Weiss. A identidade de Callen-Suzuki foi, primei-
ramente, usada para se obter fung¢des de correlagdes e temperatura critica do modelo de Ising
2D usando o método da expansdo em série de altas temperaturas. Diversos autores, tais como:
Matsudaira [50], Frank e Mitran [52], Tanaka e Uryd [S3], Zhang [54]], t€m usado a identidade
de Callen-Suzuki para se obter as propriedades criticas do modelo de Ising de spin S = 1/2.

A técnica do operador diferencial desenvolvida por Honmura e Kaneyoshi [535)], tem como

ponto de partida o uso a identidade,
exp(aD,)F(z) = F(x + ), (2.13)

onde D, = a% ¢ denominada de operador diferencial em relacdo a varidvel x e F(x) é uma
funcao analitica.

Definindo F(x)=tanh(x), a Eq. (2.12)) ficar reescrita na forma,

m = <H exp(Kﬁx01+5)> F(z) |z=0 - (2.14)

0

Usando a identidade de van der Waerden para a varidvel de spin 0; = £1, dada por
e??t = cosh(p) + o;sinh(yp), (2.15)

a Eq. (2.14) ficara

m = <H[cosh(KDx) + 01+gsinh(KDx)]> F(x) oo - (2.16)
5

Vamos desenvolver a Eq. para uma rede quadrada (2 = 4) e denotaremos por
09,03, 04,05 0s spins vizinhos ao sitio oy, assim sendo ficaremos com a seguinte expressao
para a magnetizacao:

4
m = <H@ + 01+ng)> F() |a—o (2.17)

-

5
onde a, = cosh(KD,) e B, = sinh(K D,). Sendo F(x) uma fun¢do impar, ou seja, F'(—z) =

—F(x), a aplica¢@o de qualquer operador @m na fungdo F'(x) no ponto z = 0 o resultado é
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nulo, ou seja, @m F(z)|,=0 = 0. Desta maneira, a Eq. Ib ficard reduzida a forma,

m = Al(K)<1(O'2+O'3+O'4+O'5>>+A3(K)<%(O’2030’4+

4
090305) + 030405 + 020405), (2.18)
sendo
e 1
e
. 1
A3(K) = 40,82 F(2) |p—0= 5[754 — 2ty (2.20)

onde t,, = tanh(nkK). Para obter as expressoes de A;(K) e A3(K') usamos a identidade do
operador diferencial dado pela Eq. (2.13). Aplicando a propriedade da simetria translacional, a
Eq. (2.18)) ficard sendo dada por

onde I' é a funcao de correlagdo de trés spins dada portanto
I' = (o,0501)), (2.22)

comi #j#1=2345.

A Eq. (2.21)) é exata, mas de dificil manipulagdo, pois envolve no segundo membro o
calculo da funcao de correlacdo, gerando assim um sistema infinito de equagdes acopladas,
de vérias fungdes de correlagdes. Este fato é semelhante ao que acontece no formalismo da
funcdo de Green Zubarev. Assim sendo, algum tipo de aproximacgdo (para o desacoplamento
das fung¢des de correlagdes) deve ser usada. A aproximagdo mais simples consiste em desprezar

as correlacOes entre os spins (RPA - random phase aproximation), ou seja,
(005...01) =~ (0;) (0}) ... {(00) , (2.23)

sendo i # j # .
Usando a aproximacdo dada na Eq. (2.23) em Eq. (2.21) ficaremos com o seguinte resultado

para a magnetizagao,

1= A(K)
=\ AR (2.24)
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A temperatura critica é obtida da Eq. (2.24) fazendo m — 0, resultando na expressdo dada

por,
A(K) =1, (2.25)

da qual encontramos, a partir de um processo numérico, o seguinte resultado 7, = K, ! ~ 3.09
que pode ser comparada com a soluc¢do exata 7, = 2.27.
Para uma rede com numero de coordenacdo arbitrario z, podemos aplicar a aproximagao

dada pela Eq. (2.23) e obter a equagdo de estado dado por
m = oz + mBy*F(2) |z=0 - (2.26)

No limite m — 0, da Eq. (2.26) encontramos 7, resolvendo numericamente a expressao

dada por
Ay = 2027 B F(2) gm0 = 1. (2.27)

Para a rede ctibica simples (z = 6) obtemos da Eq. a temperatura critica 7, ~ 5.07,
que podemos comparar com os resultados de simulacao de Monte Carlo 7, ~ 4.51. Devido o
uso da propriedade de cinematica de spin o7 = 1, na teoria de campo efetivo sdo superiores aos
obtidos por campo médio (MFA). Em particular, o valor exato 7. = 0 para a rede unidimensio-
nal (z = 2) obtida pela Eq. representa um grande avanco em relacio MFA. A medida que

o nimero de coordenacao z cresce, temos um aumento gradual no valor de 7., como € esperado

T.

fisicamente por tornar os spins mais correlacionados. No limite z — oo temos que t. = =

converge para o resultado de campo médio . = 1, onde agora em dimensao infinita (z — 00)
MFA representa a solugdo exata.

Outros tipos de desacoplamentos tém sido aplicados na Eq. (2.22). Por exemplo, Ka-
neyoshi e colaboradores [S6] propuseram um desacoplamento, em que se leva em consideracdo

as flutuacdes dos spins ao redor do spins o; na forma dada por
0 = (03) + M(o1 — {03)), (2.28)

onde \ representa uma reacdo (denominada de campo de Onsager) de um spin devido a presenca
dos vizinhos. Usando esta nova aproximacao, Kaneyoshi e colaboradores obtiveram uma tem-

peratura critica igual a da aproximac¢ao de Bethe-Peierls, ou seja,

1. = (2.29)




Desejando obter melhores valores de 7)., mas mantendo a simplicidade de desacoplamento
da aproximagdo de RPA, vamos aumentar o tamanho do aglomerado para dois spins, desta

maneira teremos o seguinte Hamiltoniano para o caso Ising
z—1 z—1
Hy = —Jojo9 — Jo E 0145 Jog E 0945, (2.30)
51 5‘2
logo a magnetizagdo definida por m = %(01 + 09) sera dada por,

iy sinh(Cy + Cy)
"= cosh(Cy + Cy) + exp(—2K)cosh(Cy + Cy)

), (2.31)

sendo
Cpr=K) Opis, (2.32)

com p = 1, 2. Definindo a func¢ao,

sinh(xy + x3)

G = 2.33
(11,22) <cosh(x1 + 29) + exp(—2K)cosh(zy + x2)>’ (2.33)
generalizamos a propriedade do operador diferencial, ou seja,
exp(ay1Dy1 + asDyo)G(x1, 1) = G(x1 + a1, x9 + ag), (2.34)

onde D, = a% (v = x1,x9) é o operador diferencial. Aplicando a Eq. lb na Eq. li

ficaremos com a seguinte expressao para a magnetizagao,

z—1 z—1
m = <H exp(K Dy 0y 5.) H exp(KDm202+52)> G(21,22) |2y 29=0 - (2.35)
31 52

Uma analise mais cuidadosa na Eq. (2.35) evidencia logo a presenca de dois tipos de vi-
z—1 z2-1

zinhos, expresso através dos produtdrios H e H Dependendo da topologia da rede os spins
1 ba

centrais oy e o podem admitir vizinhos comuns z” desta maneira podemos expandir a Eq. (2.35))

resultando em,

’

z—2'—1 z—2'—1 z
m = < H exp(K Dy 0y, 5) H ea:p(KDma%gz)Hexp[K(Dm—|—Dm2)ag]>

gl 02 2
G(21,22) |ay 200 - (2.36)
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Claramente, na forma explicita de vizinhos, comuns ou ndo comuns aos sitios 1 e 2, no
aglomerado com dois spins centrais assegura a distincdo da topologia da rede. Para ilustrar a
topologia da rede no aglomerado com dois spins, na figura (2.3) apresentamos a rede Kagomé
(z=4ez =1),quadrada (z = 4 e 2/ = 0), triangular (z = 6 e 2’ = 2) e clibica simples (z = 6

ez =0).

a Y Y
N | |
/N [ \
A [ \
/ \ | \
/ \ | \
/ \ | |
/ | | |
: | ., O O - ®
Jo
‘777/\ /\777- \‘ o1 |02
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\ / \\ // ! // ! //
\ / \ , | // I\ ~
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‘. / W P
- 777( a4 Y - o1 7 02
\/ o1 /‘/82 // - ‘
‘ /\ . 5

() (d)

Figura 2.3: Estruturas topoldgicas de redes (a) Kagomé, (b) quadrada, (c) triangular, (d) ctbica

simples

Usando a identidade de van der Waerden e aproximagdo linear na Eq. (2.37) obtemos a

expressao,
m = (awl + mﬁx1>27i71(ax2 + mﬁmg)Z7Z/71<a:v1:vg + mﬁzlwz)ZlG<x1> x2>’x1,x2=07 (237)

onde o, = cosh(K D,), 3, = sinh(KD,), gz, = cOSh(K(Dy+Dy,)) € Bayzy = Sinh(K(Dy,+
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Dy,)).

No limite m — 0, podemos determinar a temperatura critica a partir da Eq. (2.37)), na teoria
de campo efetivo com aglomerado de dois spins (EFT-2), resolvendo numericamente a seguinte
expressao

AP(K,) =1, (2.38)

sendo

AT’Z/<KC> =[2(z — 2 — )2 #2027 13, + Z’Oéfcz_Z/_loéz_z/_loézl_lﬂmxg]G(xl7 2)|a1,22=0

z1 T2 1 z1 z1T2
(2.39)
Redes z | 2 | EFT-1 | EFT-2 | Monte Carlo
Kagomé 411 |3.08 |2923 |2.143
Quadrada 410 |3.08 |3.025 |2.269
Triangular 6|2 5073 | 4950 | 3.641
Cubica Simples || 6 | O | 5.073 | 5.039 | 4.511

Tabela 2.1: Valores de 7, com topologias de rede definidas, por Kagomé, quadrada, triangular

e cubica simples levando em consideracdo seu niimero de coordenagao z

2.3.1 Energia Livre

Sabemos que hd uma ligacdo da termodinamica com a mecanica estatistica, no entanto, no
ensemble candnico, para fazermos essa conexdo da termodinamica com a mecanica estatistica
utilizamos a energia livre de Helmholtz, onde a partir da energia livre conseguimos obter todas
as grandezas magnéticas do sistema, onde essa energia livre por spin é dada por f = —ﬁLNan .

A importancia da energia livre se da ao fato de que a construcdo das informagdes sobre o
tipo de transi¢do de fase dos sistemas requer um refinamento maior em sua andlise. A equagao
de Maxwell, sindnimo da igualdade entre as energias livres das fases que constam em uma
transicao de fase de um determinado sistema termodinamico, é ela que nos possibilita prosse-
guir, a partir das equagdes de estados, com desenvolvimento de diagramas de fase. As equacoes

de estados do sistema sdo obtidas a partir de processos de minimiza¢gdo de uma determinada

. A
energia livre ¥, , isto €, — = 0.
dm
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Vamos usar como exemplo o caso ferromagnético para uma rede quadrada, para a aplicabi-
lidade dessa ferramenta. Com uma equacao de estado encontrada para um certo sistema dada

por,

3
m=> Agpm™*, (2.40)

p=o

os coeficientes A,(7") sdo obtidos analiticamente usando algumas identidades (que veremos
mais adiante). Enfim, a equac@o acima corresponde a equacdo de estado obtida através da
minimizagdo de uma certa energia livre W, . Dentro desse contexto € possivel propor um
funcional para a energia livre, que tem sua funcionalidade voltada a obtencdo da equacdo de
estado através da minimizagdo de uma certa energia livre W(m) desconhecida. O funcional de

energia livre proposto entdo é o seguinte

m2p+2

2p + 2

W(m) = M(T) + Xa(T) | 5 = Y Aspa(T) (2.41)

De forma sucinta pode-se dizer que com o funcional da energia livre (2.41)) podemos obter
a Eq. onde A\; 2(7") é um pardmetro arbitrdrio irrelevante na determinacdo do diagrama
de fase, que sera obtida usando a constru¢cdo de Maxwell (igualdade entre as energias livres das
fases ferromagnética e paramagnética) Vp(mp) = Vp(mp = 0).

A resolucgao simultanea das equagdes de estado e da igualdade de energias livres do sistema,
sistema de equagdes polinomiais, serdao essenciais na identificacdo do tipo de transicao de fase,
se é de primeira ou de segunda ordem e evidentemente para a construcdo de diagramas de
fase. Se a transicdo de fase for constatada ser de segunda ordem ou continua, o parametro de
ordem € nulo (m = 0), no entanto se m for diferente de zero (m # 0) a transi¢do de fase é
dita de primeira ordem, correspondendo a descontinuidade da magnetizacao, onde apds essas

resolucdes do sistema polinomial ficamos com a seguinte expressao

3

A T
PP (1 Vo — 1, (2.42)
p=0 Pt
0 que nos possibilitard a determinagdo de 7. (temperatura de transicao de fase) e a magnetizagao

mem7T =T,
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2.4 Aplicacoes em modelos com frustracao magnética

O tema desta tese € referente a sistemas magnéticos que apresentam frustracdo de spins sub-
metidos a campo magnético externo. Desta forma neste capitulo introdutério vamos fazer uma
breve revisdo sobre alguns trabalhos, ja desenvolvidos por outros pesquisadores, relacionados a
este tipo de sistema fisico.

Um dos modelos de spins que apresenta frustracdo de spins € o modeo J; — J> que é ca-
racterizado pela presenga de interacdes entre a primeira e segunda vizinhanga dos sitios que
compdem o sistema de spins. O hamiltoniano para este tipo de sistema € caracterizado pela

seguinte expressao:

H=-0> ooj+l2 > oo (2.43)

<iyj> <iyj>

onde 0; £ 1, e com .J; e .J> representando as interagdes de exchange, ou interacao de troca, entre
os primeiros e segundos vizinhos, onde a primeira soma € sobre os z; primeiros vizinhos e a
segunda soma € sobre 0s 25 segundos vizinhos. A rede quadrada possui quantidade de primeiros
vizinhos iguais a de segundos vizinhos, isto €, z; = 25 = 4, porém com relacdo a rede cubica
simples os primeiros vizinhos e segundos vizinhos divergem em quantidade, ou seja, z; = 6
e zo = 12. Tendo uma segunda interacdo na rede d-dimensional maior que zero (J > 0)
surge o fendmeno frustragdo, ou seja uma disputa entre os spins, e os casos ferro (J > 0) e
antiferromagnético (J < 0) sdo equivalentes e corresponde a esse estado frustrado.

O Hamiltoniano de Ising tem sido um dos modelos mais ativamente estudados na mecanica
estatistica nos ultimos anos. Solucdes exatas t€ém sido obtidas para modelos unidimensionais e
certas classes de redes bidimensionais, bem como solucdes rigorosas de simulacio de Monte
Carlo [S7] foram obtidas em redes 3d. Embora as propriedades de spin 1/2 do modelo de Ising
numa rede quadrada com interacdo entre primeiros vizinhos J; sdo obtidas exatamente, este
modelo simples ainda € incapaz de explicar diversos fendomenos reais, ocorrido sobretudo em
sistemas 2d e quase-2d [58]]. O oxigénio disposto na base do plano X Bay;CusOjs, onde X é um
atomo de terrararae 0 < 9 < 1, é um bom e interessante contra-exemplo da inaplicabilidade do
uso do Hamiltoniano de Ising na sua forma simplificada com interacio apenas entre primeiros
vizinhos.

Para explicar algumas propriedades fisicas desse sistema, serd necessario considerar interagdes
de longo alcance. Contudo, quando intera¢des mais distantes sao incluidas, e quando um campo

magnético € aplicado no sistema, o Hamiltoniano € de dificil solugdo e s6 serd possivel com al-
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gum tipo de aproximagdo. Em particular, o diagrama de fase no estado fundamental (7" = 0)
do modelo de Ising com interacdes entre primeiros e segundos vizinhos numa rede quadrada
d-dimensional é bem conhecido.

Virias fases podem ser encontradas numa rede quadrada, algumas dessas possiveis fases
sdo: ferromagnética (F), antiferromagnético (AF) e superantiferromagnético (SAF) ou Colinear
(CAF). A fase F corresponde a todos os spins orientados na mesma direcao, a fase AF spins ori-
entados antiparelamente e, finalmente a fase SAF tem spins orientados paralelamente ao longo
de uma dada direcdo da rede e com spins alternados ao longo da direcao perpendicular. Estas
fases sdo dependentes fortemente da razdo entre as interagdes entre segundo e primeiros vizi-
nhos, que denominamos de pardmetro de frustracdo o« = Jo/.J;. Além disso, uma vez que sob
transformacoes apropriadas, o sistema ferromagnético e o antiferromagnético sdo equivalentes,
e os resultados sdo independentes do valor da interacdo Ji, e, portanto, restringiremos apenas
para o caso de J; < 0 (acoplamento antiferromagnético). Para um modelo de Heisenberg com
interagdes .J; € Jo (spin quantico) este mapeamento ndo € mais possivel, isto por causa das
relacdes de comutacdes existentes entre os spins.

A presenca da interacdo de segundos vizinhos induz o fendmeno da frustragdo, que cor-
responde ao conflito de mais de um tipo de configuracdes microscopicas. Este ingrediente €
um fator necessdrio (porém nao suficiente) para a existéncia de um novo estado magnético na
matéria, que € a fase vidro de spin. Comparando a energia do estado fundamental na fase F ou
(AF) com energia da fase CAF, mostramos que existe um valor critico (transicdo de primeira
ordem) o = 2Z_212 = %, onde z; € 29 s@0 os numeros de coordenacdo de primeiros e segundos
vizinhos, respectivamente, para o qual @ > 1/2 e a < 1/2 as fases CAF e F (ou AF) sdo
estaveis, respectivamente. O ponto o > (.5 € de interesse particular, uma vez que é um estado
altamente degenerado, sendo que nao € ordenada. Na fase CAF, os expoentes criticos variam
continuamente com o parametro « (quebra de universalidade).

Em temperatura finita este modelo ndo é resolvido exatamentente. Resultados de simulagao
de Monte Carlo [59, 160], t€ém indicado alguns pontos importantes: 1) na regido de o < 0.5, 0s
expoentes criticos sao os mesmos do modelo de Ising 2d (mesma classe de universalidade); ii)
na regido a > 0.5, os expoentes criticos sao funcdes do parametro «, indicando uma quebra da
classe de universalidade; iii) na fase AF (ou AF) a temperatura de Néel Ty («) decresce com o
aumento do pardmetro «, e a transi¢do de fase é continua para todo valor de « € (—o0,0.5),

enquanto na fase CAF temos Ty («) crescendo com o pardmetro «, sendo que pra 0.5 < a < oy
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e a > oy a transicdo de fase é de primeira e segunda ordem, respectivamente, onde (o, T})
corresponde ao ponto tricritico (PTC).

O comportamento critico no modelo de Ising com interacao .J; e .J» na rede quadrada, estu-
dado ha anos atrés, estd bem definido, porém para o caso tridimensional pouco se tem sido feito.
Célculos de campo médio mostraram que o modelo exibe um rico diagrama de fase [61]], com
presenca de fase laminar e ordenadas bicontinuas, estrutura desordenada e regides nao estru-
turada, e ainda coexistindo as fases ferromagnética e paramagnética com transi¢ao de primeira
ordem. Estes resultados, e poucos conhecemos na literatura, nos propde a uma investigacao
mais profunda das propriedades criticas do modelo além do esquema de campo médio, focando
principalmente atencdo aos pontos multicriticos, bem como os pontos de transi¢do de fases,
ferromagnética, laminar e paramagnética. A fase laminar € caracterizada por apresentar planos
ferromagnéticos orientados antiparalelamente na direcao perpendicular, ou seja, sdo planos com
magnetizacOes alternadas em sinais.

Usando pequenos cluster em conjunto com o método variacional em cubos (CVPAM) [62],
este modelo com a inclusdo de uma interacao de quatro spins tem sido estudado. Conforme
mostra a figura (2.4), os modelos obtidos para o diagrama de fase kzT/.J, ou (J;') versus
a = —Jy/J; foi obtido para uma rede cibica simples usando dois valores particulares de w =

J3/J;. Na auséncia da interagdo de quatro spins (i.e., w = 0), observa-se uma transicdo de

kg T/

Figura 2.4: Diagrama de fase T versus a para o modelo de Ising com interacdes entre primeiros
e segundos vizinhos numa rede quadrada obtida vai simulacdo de Monte Carlo [59, 160]. Na

regido 0.5 < o < 1.144 a transicao de fase € de primeira ordem

fase continua entre as fases F (ou AF) e paramagnética, mas agora a transi¢do de fase é de

primeira ordem para qualquer valor de o > 0.25 entre as fases laminar (semelhante a fase CAF
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na rede quadrada, sendo que agora temos planos e ndo linhas alternadas) e paramagnética. A
transicao de fase é de primeira ordem entre as fases laminar e F. Para w > 0, teremos uma
decomposicao de linha de primeira ordem entre as fases laminar e paramagnética em linhas de
primeira e segunda ordem, separadas por um ponto tricritico. Em particular, na figura estd

apresentado (curva a direita) o diagrama de fase w = 1/3. Devemos salientar que o presente

Farmagnet Faramagnenic

l
Fereomieaele J'| 4

Lamellar

Ferromagnetic

Lamellar

K] 14 A (1M A3 a1 45 44 1 42 Fill ]

L) 1,

Figura 2.5: Diagrama de fase 71" versus « para o modelo de Ising com interacOes entre primeiros
e segundos vizinhos numa rede ctibica simples obtida via método variacional [62]]. As linhas
continuas e tracejadas correspondem, respectivamente a transicao de fase de primeira e segunda
ordem. O ponto tricritico estd marcado por um circulo preto. O grafico da esquerda corresponde

ao caso de interacdo de quatro spins, é nula J; = 0 e o da direita com J; = 1/3

diagrama de fase ndo é conclusivo, por isto a maior motivacao de se aplicar um formalismo
alternativo para estudar o comportamento multicritico deste modelo em trés dimensoes.

Diversos trabalhos tedricos tém trazido resultados satisfatorios para modelos magnéticos
frustrados. Resultados para o modelo JJ; — J5 de Ising e Heisenberg para N = 2 e 4 spins se
mostram muito presentes.

Recentemente tedricos utilizando-se de alguns desses sistemas acima tém desenvolvido tra-
balhos com vérios resultados muito satisfatérios. Anjos e colaboradores [68] estudaram a cri-
ticalidade do modelo Ising (J; — J2) numa rede cubica simples pela teoria do campo efetivo,

onde foi previsto para esse caso uma transi¢do de fase de segunda ordem para o = 1, a fi-
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gura (2.6) mostra esse resultado. O resultado da linha de transi¢ao fase de primeira ordem para
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0.0 0.2 0.4 0.6 0.8

Figura 2.6: Diagrama de fase T versus « para o modelo de Ising com interacdes entre primeiros
e segundos vizinhos numa rede cubica simples obtida por EFT-1. O ponto tricritico entre as
fases F e P esta marcado por um ponto em negrito. As linhas de transicdes de fases de primeira

e segunda ordem estao representadas por linhas continuas e pontilhadas, respectivamente [68].

a > 1/4 = 0.25 (fase laminar ou CAF) estéd de acordo com o previsto na figura . Por outro
lado, na fase F temos a presenca de um ponto tricritico que difere da figura (2.5). A principio,
podemos associar esta discrepancia do diagrama de fase na fase F ao efeito de tamanho finito,
assim como foi analisado na rede 2d, mas os resultados da figura @]) nao siao considerados
conclusivos, e portanto, pode haver certa possibilidade do diagrama de fase a que se refere estar
qualitativamente correto. Podemos atribuir esse bom resultado e ainda a seguranca de esta-
rem qualitativamente corretos, baseando no fato que para grande dimensionalidade o efeito de
tamanbho finito é pequeno.

Ainda para o caso Ising, um outro resultado no plano (7" — «) exibindo uma transi¢do de
segunda ordem para « < 1/2, com temperatura critica 7, (o) e com o« = 1/2 sendo um ponto
particular de interesse devido a degenerescenéncia do estado fundamental, foi apresentado por
Anjos e colaboradores [69], onde foi utilizado um aglomerado com 4 spins centrais no modelo
de Ising, conforme figura (2.7). Em particular a regido da ocorréncia da transi¢do de fase de
primeira entre as fases CAF e P foi ampliada, mostrando claramente uma certa convergéncia
lenta em direcdo a solugdo rigorosa de Monte Carlo, figura (2.7).

Nunes e colaboradores [/0] realizaram estudos do modelo de Heisenberg frustrado e anali-
saram o comportamento critico em funcdo da frustracdo («) e (\) o pardmetro entre camadas.

Obtiveram o diagrama de fase do modelo quantico de Heisenberg (J; — J2) de spin 1/2 em
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Figura 2.7: Diagrama de fase T versus o para o modelo de Ising com interacdes entre primeiros
e segundos vizinhos numa rede quadrada obtida por EFT-4. Na regidao 0.5 < a < 0.95 a
transicdo de fase é de primeira ordem, e o ponto tricritico estd marcada por um ponto negrito.
As linhas de transicoes de fases de primeira e segunda ordem estdo representadas por linhas
continuas e pontilhadas, respectivamente [[69]].
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Figura 2.8: Diagrama de fase 7" versus « para o modelo de Ising com intera¢des entre primeiros
e segundos vizinhos numa rede quadrada obtida por EFT-1. Na regidao 0.5 < a < 0.68 a
transicdo de fase é de primeira ordem, e o ponto tricritico estd marcada por um ponto negrito.
As linhas de transicoes de fases de primeira e segunda ordem estdo representadas por linhas
continuas e pontilhadas, respectivamente. A transi¢do de fase F-P apresenta erroneamente um

ponto tricritico [70]].
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uma rede quadrada usando a teoria de onda de spin. Esses resultados do modelo de Heisenberg
frustrado mostram para a fase CAF (m 4 = 0.316) o que prova que foi encontrada uma boa con-
cordancia com a medig¢do de dispersdo de néutrons (m 4 = 0.31), para o composto Lis VO Si0y,
que se acredita ser um spin quantico 1/2 Heisenberg frustrado antiferromagnético em uma rede

quadrada com o = 1 e A = 1073, essa concordancia pode ser vista na figura (2.8).
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Capitulo 3

Transicao de fase induzida por campo

externo em modelos de spins frustrados

3.1 Introducao

O conceito de frustracdo do ordenamento de spins magnéticos numa rede cristalina, foi in-
troduzida inicialmente por Thoulosse [9], e estd associada a competi¢do das interagdes de pares
entre os sitios que compdem a rede cristalina.

Para ilustrar a idéia de frustracdo magnética vamos usar o caso do modelo de Ising numa
rede quadrada, ver figura (3.1)), onde temos sistema de spins com ligacdes de sinais aleatdrios
ferromagnético (+) e antiferromagnético (-) para os vizinhos mais proximos. No caso (a), temos
uma plaqueta ndo frustrada, nela podemos orientar os momentos magnéticos e todas as ligacoes
sdo satisfeitas, sob o ponto de vista da termodinamica temos neste caso que a entropia do sistema
¢ nula; no caso (b) a plaqueta é frustrada, neste caso nem todas as ligacdes foram satisfeitas,
existe um spin frustrado, desta forma teremos uma infinidade de estados 7" = 0 que satisfazem
o minimo de energia, e consequentemente teremos uma densidade de entropia (s = S/N, N —
o0) ndo nula; no caso (c) temos uma ilustracdo de uma configuragio de equilibrio da plaqueta
frustrada, onde os momentos podem se orientar ao longo de qualquer direcao no plano da figura.

Neste capitulo vamos estudar o sistema magnético com interacdes competitivas entre a pri-
meira (.J;) e segunda (.J;) vizinhanga dos sitios que compdem o sistema em estudo. Este tipo
de sistema serd estudado no modelo de Heisenberg a fim de verificar a influéncia das flutuacdes
quanticas nos ordenamentos magnéticos que se fazem presente para este de sistema fisico. Nas

seguintes secoes daremos mais destaques ao tratamento do modelo de Heisenberg, e neste pri-
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Figura 3.1: Rede quadrada com ligacdes de sinais aleatdrios para os vizinhos mais proximos.
No caso (a) ndo temos frustracdo magnética, no caso (b) existe frustracdo magnética, (c) uma

ilustragdao de um estado fundamental para o sistema frustrado.

meiro momento vamos tratar da motivagao deste trabalho tedrico a partir dos estudos experi-
mentais que investigaram materiais reais caracterizado por interacdes magnéticas competitivas
do tipo J; — Js.

Recentemente, 0 modelo de Heisenberg frustrado com spin 1/2 numa rede quadrada tem sido
muito estudado, motivado experimentalmente na descri¢do das propriedades dos compostos de
Vanadio, como, por exemplo, o LiosVOS;O, [S]. Este composto apresenta em sua estrutura
(ver fig. camadas que compdem uma estrutura tetragonal simétrica e que entre essas ca-
madas se encontra uma outra constituidas por dtomos de Li. Nos compostos de Vanadio do
tipo VOXO,, onde X = P>", S*" ou Ge**, encontramos camadas de V4 que por sua vez
possui na sua proximidade mais oito fons de V**, onde desses oito, quatro estio ‘colocados’
de maneira a configurar uma interacao de primeiros vizinhos J; (de acordo com estrutura de
modelos tedricos) enquanto que os outros quatro V4* configuram os segundos vizinhos (.J5),
onde podemos visualizar esta configuracdo na fig. (b). E mostrado ainda que os Li estdo
representados pelas esferas cinzas.

O modelo de Heisenberg que iremos tratar neste capitulo possui interagdes entre primeiros
(J1) e segundos (J3) vizinhos numa rede quadrada na presenga de um campo externo aplicado
(H). Na auséncia de campo externo em T=0, a transi¢ao de fase quantica deste modelo frustrado,
denominado de modelo Heisenberg J; — Jo, tem sido estudado intensamente por uma variedades
de técnicas aproximativas, como, por exemplo, teoria da perturbagdo [72], expansdo em série
[73], simulacdo de Monte Carlo [74], método da anomalia coerente (CAM) [73]], grupo de
renormalizacdo [[76] e também o método do cluster variacional (CVM) [[77]].

Em sistemas antiferromagnéticos a presenca de frustracdo (geométrica ou competitiva) e
de flutuagdes quanticas reduzem as correlacdes que estabilizam a fase AF, gerando novos esta-

dos magnéticos. Por exemplo, na rede quadrada, Kohmoto e Friedel [79]] analisaram o estado
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(b)

Figura 3.2: Estrutura de Vanddio. As esferas cinzas representam os cétions de Li. (a) Visdo das
camadas de VO PO, (b) Estrutura com caracteristicas de modelos teéricos, com interagdes que

representam primeiros e segundos vizinhos, J; e J,, respectivamente [3]].

fundamental do modelo de Heisenberg de spin S = 1/2 com interagdes entre primeiros .J; e
segundos .J» vizinhos modelo (J; — .J). Observaram que para .J, < J1, o estado fundamental é
o antiferromagnético (AF), enquanto que para .J; > J;, o estado fundamental é caracterizado,
classicamente, com uma configuragdo de spins ordenados paralelamente ao longo da direc@o
horizontal (vertical) e alternados em sentidos opostos na dire¢do perpendicular vertical (hori-
zontal), denominado de estado colinear antiferromagnético (CAF).

Foi verificado que existem dois valores caracteristicos do raio o = a1, >~ 0.4 e o segundo é
a = ag. =~ 0.6, existindo, assim um estado intermedidrio na regido . < o < .. Na figura
(3.3) estd esquematizado o diagrama de fases do estado fundamental do modelo .J; — J; na rede
quadrada. Existe ainda muita controvérsia sobre a ordem da transicdo de fase em o = ;. e
a = ay. € como € o estado desordenado. De uma maneira geral acredita-se que em o = .
temos uma transicdo de fase de segunda ordem entre os estados AF e paramagnético quantico
(QP), enquanto, que em o = . temos uma transicdo de primeira ordem entre as fases QP
e CAF. Por outro lado, este estado desordenado tem caracteristica diferente do paramagnético
classico que obedece a lei de poténcia tipo lei de Curie (y, ~ C/T) onde T é a temperatura, uma
vez que, o comportamento das propriedades termodindmicas em baixa temperatura (7" — 0) é

do tipo exponencial, manifestando, assim, o aspecto quantico do sistema, com a presenga de gap
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(diferenca de energia entre o primeiro estado excitado e o estado fundamental). Por exemplo,
enquanto na maioria dos sistemas o comportamento do calor especifico em baixa temperatura é
do tipo ¢, ~ T™ (lei de poténcia), nesta fase paramagnética quantica temos um comportamento
exponencial ¢, ~ e 2F/T (onde AE corresponde ao gap).

O estado intermedidrio (QP) ndo apresenta ordem global (longo alcance), mas sim lo-
cal (curto alcance), que esquematicamente pode ser visualizado como sendo constituido de
configuracdes de estado singletos (dois spins apontando em sentido opostos), arranjados alea-
toriamente sob toda a rede quadrada, lembrando o arranjo dipolar das moléculas de 4gua, com
polarizacdo resultante nula (auséncia de ordem de longo alcance). No caso do estado QP, os
dipolos podem ser visualizados através de diversos pares de spins numa configuracdo singleto
| + —), gerando assim, uma idéia de um ‘liquido’. E comum chamar-se este estado para-
magnético quantico de spin liquido - SL. Especula-se, que o estado SL esteja presenta na fase
supercondutora, que de alguma maneira, ainda ndo s@ao compreendidas profundamente, seja res-
ponsavel pelas propriedades dos compostos supercondutores de altas temperaturas (HTC), onde
os pares de Cooper estariam acoplados através do gap (~ .J), diferindo da teoria BCS, onde os
pares de Cooper sao acoplados via interagao fonon. A teoria BCS nao € capaz de explicar todas
as propriedades dos HTC, onde, certamente, 0 mecanismo, através deste estado SL, deve ser o
mecanismo fundamental para entender estes novos compostos.

Recentemente, Viana e de Sousa [78]] desenvolveram um novo formalismo da teoria de
campo efetivo para estudar a transi¢do de fase do modelo .J; — J> numa rede quadrada, que foi
posteriormente generalizado para incluir anisotropias de rede e interacdes por dos Anjos e cola-
boradores [69], mostrando ser uma metodologia capaz de ser aplicada facilmente na descri¢ao
de modelos quanticos frustrados mais complexos. Este novo formalismo da teoria de campo
efetivo € a ferramenta usada neste trabalho para resolu¢cdo dos modelos estudados.

Os modelos tedricos possuem como meta simular as diversas propriedades dos compostos
magnéticos. Na maioria das vezes esses compostos magnéticos trazem em sua forma estrutural
caracteristicas num molde que atrai muito os tedricos, pois € possivel com isso, usar estas
estruturas como referencial para buscar resultados qualitativos e quantitativos. Dentro desse
contexto iremos abrir um paréntese neste capitulo para expandir um pouco mais a importancia
destes compostos magnéticos, em especial os compostos de vanadio, visto que se adequam
aos modelos tedricos que propomos estudar neste trabalho, onde também foram usados como

referenciais.
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Figura 3.3: Diagrama de fase no estado fundamental como uma fun¢do do parametro de

frustracdo « para o modelo J; — J; numa rede quadrada.

Compostos de Vanadio do tipo PboVO(POy)s, BaZnVO(POy)e, SrZnVO(POy)s, €
ainda LioVOSi04 e LioVOGeO, apresentam uma estrutura predominante bidimensional e
também propriedades tipicas de compostos quase-2d, com frustracao descritos por um modelo
J1 — J, antiferromagnético de spin-1/2. Dentre estes se destaca por ser considerado ‘novo’, o
PbyVO(POy)s, fruto de resultados da busca de novos compostos por estudiosos do campo [5].

Uma das mais interessantes descobertas sobre esses compostos, experimentalmente falando,
€ que os fosfatos de vanddio s@o os primeiros casos a serem estudados em 2d (estrutura de rede
quadrada), interagindo com vizinhos na diagonal, isto €, tendo frustracido antiferromagnética.
Contudo hd uma controvérsia, no que diz respeito a esse assunto, pois, alguns anos atrds, com-
postos relacionados como, LisVOSiOy e LioVOGeO, foram reinvindicados a serem os pri-
meiros exemplos experimentais em sistemas de redes antiferromagnéticas em 2d. Portanto, esse
impasse entre estes compostos ainda € persistente (pelo menos até aqui).

O composto S5V O(PO,), é formado quando a substitituigdo de P°* pelo V5 em Sry V30,
¢ feita. Quando € realizada essa manipulacdo a estrutura se conserva, essa conservagdo € uma
das motivacdes que levam a investigacdo de compostos com similaridades estruturais, como,
por exemplo, o PbyV O30y. Entretanto este composto possui uma estrutura um pouco mais dis-
torcida, visto que Pb** induz uma coordenagio anisotrépica de poliedros em torno do cétion,
isso atinge a simetria da rede dos compostos ocasionando mudangas no aspecto considerado
ideal, dos vanadios, o que seria crucial para as propriedades fisicas. Enfim, as propriedades

magnéticas de Pb,V O304 diferem efetivamente das de Sr,V30,. A substitituicio de P>+ pelo
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V5" no sistema de Sr produziu uma mudanca das forcas de interacdo através deste poliedro.
Essa investigacdo entdo agucou-se pela relevancia das propriedades magnéticas de P°* e de
V5T, e na expectativa de boas informagdes se tal substitui¢do, destes, dentro do tetraedros de
transicao na estrutura de PbyV O30y, fossem realizadas.

Como a estrutura pdde ser claramente determinada, é também percebido que o chumbo é
estruturalmente préximo dos compostos de LioVOSiOy e LisVOGeO, que foram identifica-
dos por Melzi e colaboradores [80, 81]], como sendo 0s compostos para o primeiro prot6tipo
(modelo referencial) do modelo de Heisenberg frustrado na rede quadrada (2d). Dai o fato
de PboVO(POy), ser o mais ‘novo’ composto motivador em estudos detalhados de suas pro-
priedades fisicas e magnéticas, onde a estrutura desse composto (PbyVO(P0Oy)s) é mostrada
na figura @ Sem controvérsias, agora, conclusivamente os compostos de LiosVOSi0, e

LisVOGeQy sdo os primeiros exemplos a serem estudados numa rede quadrada.

(b)
Figura 3.4: Visdo da estrutura do composto PO,V O(POy), ao longo de 4, b e a direcio per-
pendicular as camadas (a, b e c respectivamente). O quadrado tracejado na figura (c) indica a

sub-estrutura da base composta por segundos vizinhos na pirdmide [5].

Os compostos de LoV OSi04 e LisVOGeO, por serem os identificados como o primeiro
exemplo de uma rede quadrada com frustragcdo, tornam-se também um dos mais requisitados

como estudos referenciais tedricos e experimentais. LisVOSi04 e LisVOGeO, sdo isoestru-
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turais E] com relagdo ao T4 (S = 0) titanosilicates e titanogermanates que possui férmula
geral AyTTiOX O, com (A = Li, Na; X = Si,Ge). A estrutura de Li,VOSiO, é mostrada
na figura (3.2). Estes compostos t&ém uma estrutura altamente simétrica tetragonal na qual as
camadas de [VOSi(Ge)O4] sdo separadas apenas por uma tnica camada de Li. A estrutura
das camadas é a mesma descrita por Pby,V O(POy)s, com a diferenga de que estas camadas sdo
completamente planas e distorcidas, toda a coordenac¢do poliedra sao completamente regulares.
Podemos ver essa diferenca entre as estruturas dos compostos através das figuras e (3.4),
respectivamente para os compostos LioVOSiO4 e PbyVO(POy)s.

A topologia da rede tem um papel importantissimo no tipo do ordenamento dos momentos
magnéticos da estrutura cristalina do material. Esta influéncia da topologia também se faz
presente no fendmeno da frustragdo. Por exemplo, no caso dos sistemas que sdo formados
por intera¢des competitivas do tipo J; — J; numa rede quadrada, as interagdes de troca entre
os segundos vizinhos .J; s3o do tipo antiferromagnéticas e sao responsaveis por introduzir um
competi¢do, efetivando com isso uma frustracao, ou seja, existe um conflito de orientagcdes dos
spins dos sitios que compdem o sistema.

A figura (3.5) retrata o fendmeno da frustragdo numa rede quadrada, onde representamos um
sitio denotado por S4 e seus primeiros e segundos vizinhos. Se a intera¢do primeiros vizinhos
¢ antiferromagnético, entdo os spins querem ficar orientados antiparalelamente, introduzindo
uma interacao ao longo das diagonais antiferromagneticamente, os spins ao longo destas diago-
nais querem ficar antiparalelos, desta maneira existird um conflito de orienta¢des devido a esta
competi¢do de interacdes, como estd esquematizado através do spin o4 na fig.

O estudo das frustracdes quanticas no modelo de Heisenberg também foi estimulado pelo
descobrimento de novos supercondutores [82]]. Esperava-se que as frustracdes quanticas nesses
novos supercondutores formados por dtomos de F5, sejam capazes de destruir a ordem de longo-
alcance, criando uma ordem de curto-alcance responsavel pela formagdo de pares de elétrons
nos estados singletos (Pares de Cooper).

A frustrac@o possui um fator importante, ela € um delimitador do sistema onde se encontram
duas fases, a AF e a CAF. Em T=0 esses estados ordenados sdo afetados com a variacdo do
pardmetro de frustracdo o = J5/.J;, conforme pode ser visualizado nos resultados tedricos na

figura (3.3) para o modelo J; — J, numa rede quadrada.

IRelativo a quem tem uma estrutura cristalografica semelhante 4 de outra substincia, na qual se correspondem

em posicdo e funcio, embora possa ndo ter afinidade quimica.
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Figura 3.5: O fendmeno frustragdo numa rede quadrada com interacdes entre primeiros (.J;) e

segundos (.J,) vizinhos

Do ponto de vista experimental, o parametro de frustracdo o pode sofrer variagdo no cris-
tal de Li,VOS10, através da aplicacdo de alta pressdo, que evidencia uma compressibilidade
anisotropica e uma contracio das ligagoes de Li-O. Essa frustracdo (parametro) sob acdo da
pressdo no composto LisVOSi0O,4 tem reducido de quase metade do seu valor original (sem
pressdo), quando a pressdo varia de 0 até 7.6 GPa, conforme tem indicado o célculo da estru-
tura eletronica por método ab initio [83]]. Contudo experiéncias mostraram que a redugdo do
parametro «, sob pressdo nao € suficiente para destruir o estado colinear, fazendo com que o
sistema sofra uma transi¢do de fase para o estado LS, isto é, o diagrama de fase da figura (3.3)
nao pode ser simulado experimentalmente.

O modelo de Heisenberg antiferromagnético bidimensional possui diversas caracteristicas
que motivam o interesse de pesquisadores. Esse sistema com spin S = 1/2 é caracterizado por
apresentar fortes flutuagdes quanticas, tendo em vista a dimensionalidade reduzida, com ordem

de longo alcance apenas no estado fundamental (7" = 0). As flutuagdes quanticas aumentam
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ainda mais, devido a frustracdo gerada pela interacao de troca competitiva (antiferromagnética).
Esta situacdo é encontrada no modelo J; — J5, numa rede quadrada [6]]. Com o aumento de J;
espera-se a principio uma transi¢do de fase quantica da ordem de Néel para um estado funda-
mental ndo magnético, e posteriormente outra transi¢do para um estado colinear, onde esta fase
pode ser formada por duas sub-redes interpenetrantes com orientagdo reciproca dos vetores de
Néel que classicamente pode assumir qualquer orientacdo. No entanto, esta degeneragao infinita
¢ levantada por flutuacdes quanticas e apenas dois estados colineares podem ser realizados.

A descoberta de LioVOSi04 e LioVOGeOy, protétipos de compostos frustrados bidimen-
sionais, propiciou algumas medidas experimentais de bastante importancia como, por exemplo,
estimaram o parametro de frustragdo o = j—i ~ 1.0, € esse o valor experimental correspondente
que usaremos como uma das referéncias neste capitulo a fim de simular o diagrama de fase ex-
perimental no plano T-H. Investigamos varios outros valores de o que julgamos relevantes e
que nos proporcionou importantes resultados qualitativos.

Resultados obtidos ([84], [85)]) com base nesse valor de v sdo mostrados na figura (3.6)),
onde as temperaturas foram normalizadas por Ty = 2.86K para Li,VOSiOye Ty = 2.1K
para Li,VOGeO,. Observamos que a dependéncia da temperatura com campo para Li,V OGeO,
estd muito préoximo do observado para Li,V OSi0y, o acréscimo de mais um composto (VOM oO,)
proporciona mais um comparativo, mostrando, a priori, ser este comportamento universal para
a magnetizacdo com expoente critico 3 = 0.235.

H4 alguns anos atras também surgiram trabalhos relacionados com outros valores do parametro
de frustrag@o e [86], estimaram .J5/.J; variando entre 1 a 4 no estado colinear para o modelo de
Heisenberg na rede quadrada. A figura referente a esses dados mostra o comportamento de
HzT para o composto LisV;_,0T41,Si0, dopado com z = (.05, onde os circulos pretos repre-
sentam esse composto, enquanto os circulos brancos sao tidos pelo composto de LioV OS70y,
mais uma vez percebemos uma universalidade dos resultados com relacdo a variacao da dopa-
gem ().

Recentemente [87]], um resultado para o composto Nay 5V O PO, Fy 5, também num estado
colinear frustrado, mostrou um comportamento da temperatura com relagdo ao campo (H),
porém, neste caso foi observado um comportamento reentrante na regido de baixos valores do

campo conforme apresentado na figura (3.8§).
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Figura 3.6: Dependéncia da magnetizacdo normalizada com a temperatura reduzida 7'/T,. para
uma comparacao dos compostos VOMoOy, LiaVOSiO4 e LisVOGeOy,, com Ty = 2.86K
para LisVOSi04e Ty = 2.1K para Li,VOGeOy, onde a curva continua demonstra um com-
portamento da magnetizagdo para um expoente critico 5 = 0.235 do modelo J; — .J5 quase-2d
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Figura 3.7: Diagrama de fase no plano T-H para o composto Lis V), OT'%,5i0, [86].

3.2 Modelo de Heisenberg frustrado anisotropico com campo

externo

Um parametro interessante e de muita aplicabilidade € o parametro de anisotropia. Um Ha-
miltoniano que apresenta as trés direcdes do espago (x,y,z) com a mesma probabilidade de
se orientarem, isto é, (¢F) = (&) = (&F), é dito como isotrépico (modelo de Heisenberg

isotrépico). Por outro lado, a presenca da anisotropia faz com que essas dire¢des apresentem

probabilidades diferentes (£¥) # (&) # (&7).
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Figura 3.8: Diagrama de fase no plano T-H para o composto Na, 5V OPO,Fj 5 com a presenga
do fendmeno da frustracdo através do parametro « e sua estrutura, demonstrando o modelo

Ji — Jo [87].

A anisotropia do sistema (A), aplicado ao Hamiltoniano que serd discutido a seguir, nos
possibilita analisar o efeito da anisotropia de exchange A, onde A = 1 e A = 0 corresponde
aos limites de Ising e Heisenberg isotropico, respectivamente. Ele foi estudado usando a técnica
do operador diferencial aliada a teoria de campo efetivo em aglomerados finitos. Portanto a
influéncia desse parametro da anisotropia no sistema cont€ém um aparato de informag¢des com
relacdo ao efeito quantico que diminui com aumento de A e que nos remete a obtencdo de
diagramas de fases distintos, podendo assim destruir o estado LS.

O Hamiltoniano apresenta além do parametro de anisotropia (A), um termo Zeeman com
campo externo (H), onde este campo fard com que o sistema sofra um rearranjo dando possibi-
lidades a novos estados. A explicagcdo para o comportamento do campo (/1) diminuir a ordem
magnética, gradativamente, com o aumento de sua intensidade, € pelo fato de que os spins do
sistema magnético sentem fortemente a presenca deste campo, de tal forma que os seus mo-
mentos magnéticos sofrem uma reorientacdo na dire¢do deste campo. Os spins reorientados
na direcdo deste campo H passam a configurar uma magnetizacdo induzida, destruindo assim
estados AF e CAF.

No capitulo anterior investigamos o caso de modelos sem campo (H), seguiremos pratica-
mente na mesma linha, contudo algumas mudancas sdo necessdrias quando da aplicacao de um
funcional da energia livre. Do ponto de vista computacional, resolver apenas uma equacgao li-
near, como por exemplo, A; (7., «) = 1, é muito mais simples, contudo essa metodologia seria

apropriada se realmente o formalismo do sistema a ser tratado obtivesse a transi¢do de fase de
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segunda ordem. Esta suposi¢do ndo pode ser dada de imediato, isto porque estamos tratando de
um modelo complexo, através de métodos aproximativo (EFT), que podera a principio induzir
erroneamente uma transi¢ao de fase de primeira ordem. A importancia de se obter uma equagdo
da energia livre ¢(my) é para podermos fazer uma andlise mais precisa do tipo de transi¢do de
fase existente entre os estados a serem estudados. Desta forma, para investigar a natureza da
transicao de fase necessitamos de uma expressao para a energia livre.

E nesse contexto que demonstraremos, j4 inicialmente, para compactarmos as expressdes
algébricas que seguirdo neste trabalho, visto que os demais passos sdo semelhantes aos ja
efetuados até aqui. Vejamos entdo, para casos onde o campo (H) € aplicado levaremos em
consideracdo todos os coeficientes encontrados para as magnetizacOes de subredes, pares e
impares. O parametro de ordem que tomaremos serd denominado de magnetizacdo alternada

(‘staggered’) mg, e também definiremos a magnetizacao total, pelas expressoes

1
ms = é(mA - mB)

e 3.1
1
m = §(m A+ mp)
3.2.1 Efeito de anisotropia

O esquema do estado fundamental da fase CAF para aglomerados constituidos de N = 2

sitios centrais estd representado na figura (3.9).

3010 ; 02 O ‘05
N2 / N / i N /
Ny N 7 %
Jio» N /

N

%
/ N

o N
v /
N
N o/ N
?09 g3 30? o4

Figura 3.9: Estrutura da rede quadrada no estado CAF em aglomerado com /N = 2 spins
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O Hamiltoniano, que estudaremos neste trabalho é definido abaixo

=—D ) {0-DAEE+ELN+EE+ R Y G- HZ& (32)
(i77) (i#4)
onde 5_; € o operador de spin-1/2 de pauli no sitio i, J; e J; sdo as interagdes entre 0s primeiros

e segundos vizinhos, respectivamente, A o pardmetro de anisotropia e H é o campo externo.

Teoria de campo efetivo em aglomerado com N=2 spins (EFT-2)

Os spins centrais deste aglomerado sdo representados por &; e &, contudo dependendo da
fase que serd analisada usaremos condicdes de contorno adequada a elas. Em sistemas com
aglomerados iguais ou maiores que dois spins centrais (N > 2) nos deparamos com o compar-
tilhamento de vizinhos, devemos nos atentar entdo para esses vizinhos comuns as interacdes de
primeiros e segundos vizinhos, para entender melhor como se dé esse detalhamento, € sugerida
a figura (3.9), onde fica claro que os primeiros vizinhos de &; ora sdo primeiros vizinhos deste,
ora sdo segundos vizinhos de outro sitio central &. Fato este que quando aplicamos a técnica
do operador diferencial aparecem termos do tipo o quando desenvolvemos os produtérios nas
expressdes das magnetizagdes, que correspondem a uma matriz identidade (o7 = 1), segundo
as propriedades da matriz de Pauli.

Em aglomerados com N = 1 sitio central, devemos levar em consideracdo uma particula-
ridade da magnetizacdo para sua vizinhanga. A magnetizacdo em torno deste spin central seréd
tomada numa tnica dire¢do, aproximacdo axial (normalmente adotamos a direcdo z) diante
disso, aglomerados com N = 1 s6 poderao ter tratamento para o caso Ising. E € dentro deste
contexto que desenvolvemos o caso Heisenberg a partir de uma andlise com N = 2.

Para o caso Heisenberg, surge mais um diferencial em relagao ao modelo de Ising, devido
a interacao dos sitios centrais ser levado em consideragdo no Hamiltoniano, os resultados para
os sistemas ferromagnéticos e antiferromagnéticos ndo podem ser tratados como no caso Ising
(podia-se tratar antiferromagnético como ferromagnético - isomorfismo), devemos tratar os dois
casos para o modelo de Heisenberg que possuem diferentes resultados. As representagdes das
redes ferromagnética e antiferromagnética em 2d foram apresentadas no capitulo anterior, neste

capitulo apresentaremos apenas o estado CAF.
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(A) Fase Colinear - CAF na rede quadrada

Usaremos para a fase colinear dois Hamiltonianos (&), visto que esta fase apresenta um
estado estrutural colinear independentemente se ela € originada de um sistema F ou AF, no
entanto seus resultados para o modelo de Heisenberg sao diferentes logo, dependem do sistema
de origem. De acordo com a figura (3.9) para a fase CAF com dois spins centrais, temos o

Hamiltoniano

—BHST = £K{(1 - A)E7ES + 8] + 665} + Ciéf + o, (3.3)
sendo C, = £C,, — C,, + h,sendo (v = 1,2) e
3
Ci. =K (O’F—FZO’?) :
i;?
Cy =K (aé“ + ZO‘?) ,
0T
Cy = aK (Zaf) :
i:57
ng =ak (ZO’?) .
i=2

Diagonalizando o Hamiltoniano, e entdao de posse dos autovalores \; que encontramos com

(

(3.4)

\

essa diagonalizacao da matriz (ver apéndice A), ja vista no capitulo anterior, devemos nos
lembrar que a funcio de particdo é dado por Z = Tre %", com isso podemos encontrar a

magnetizacdo da subrede A através da expressao

olnz
ma = (&) = < 87512>, (3.5)

com isso amy = (&f) é dada por

sinh(Cy + Cy) + eZKSinh(W)M
ma = < ud > = (fSAT(CLC))  (B6)

cosh(Cy + Cy) + e2Kcosh(W)

onde W = /(Cy — Cy)2 + 4K2.
As interagdes ferromagnética e antiferromagnética sao representadas pelos sinais (+) e (-),
com a aplicagdo da técnica do operador diferencial e a identidade de van der Waerden (e¥7: =

coshp + o;sinhy) temos a nova expressao de m 4,

62



]

ma = [exp(KDm)Ei{B + e:vp(—KDxl)/b\ﬂ [eacp(KDm)EEfx + exp(—Kle)/b\f]

(2

[|
N

10 8
H [eaz:p(OzKDy1 yal + exp(—aK D, )/b\ZB] H [ea:p(KDm)af + exp(—KD,, )Zf]
i=7 i=7

5

leap(K Dy, )i + eap(—K Duy)bi | T] |explak Dy)at + eap(—ak D, )b )

1=2

S (@)= G-D

onde 7 = (q1,¢2). temos também que a dindmica de spins também configurado para as duas

subredes, definidas por
~ap 1+ oit?

a
E 2
e (3.8)
JAB _ 1-o"
T Ty

Como os sitios se repetem (vizinhos comuns), aplicamos a propriedade o = 1 para estes
sitios. Fazendo algumas manipulagdes, em seguida desacoplando através da aproximacao linear
(RPA) teremos uma expressao onde levamos em consideraciao subredes A e B, com aplicacao

das condicdes de contorno teremos a expressao,

ma = [exp(KD,,)a+ exp(—KD,)b] [exp(aK Dy, )a + exp(—aK Dy, )b]*

ST (Do, (3.9)
1+ ma 1-— mpg
de a — b —
onde a 2 (] 2

De forma analoga podemos desenvolver EFT-2 e obter magnetizacdo de subrede B, mp,

cuja expressao é dada por

dlnZ.
mp = (&) = < 872,22>, (3.10)

C; — Cy)

sinh(Cy 4+ Cs) — 62Ksmh(W)( T caF (o o -
e cosh(Cy + Cy) + e*EKcosh(W) = {fa57 (O, C2)), G.1D)
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Na auséncia de campo externo (H = 0) temos que m4 = —mp € consequentemente m = (
e ms = my. A inclusdo do campo magnético temos uma indugio da magnetizacdao m(H) # 0,
o que nos indicard que a magnetizacdo de subrede ndo caracteriza bem o nosso parametro de
ordem, segundo definicao de Landau (vai a zero quando atingimos a temperatura critica). Desta
maneira, no tratamento do estado CAF com campo (ou sem campo) é comum as defini¢ds das
magnetizacdes total m = %(m 4 + mp) e alternada my = %(m 4 — mp) em substituicdes as
magnetizacOes de subredes my4 = m + my e mp = m — mg,. Com estas substituigdes, usando

as expressdes acima para m 4 € mg,obtemos

4
my = Fy(mg,m) =Y Agpia(m, HT, a)m*! (3.12)
p=0
€
5
m = Byy(m, H,T,a)mZ, (3.13)
p=0

onde os coeficientes A, e B, sdo obtidos numericamente.

(B) Fase Colinear - CAF na rede cibica simples

A topologia da rede é de suma importancia no que diz respeito a propriedades de grandezas
termodindmicas de modelos de spins frustrados. Aplicaremos a mesma proposta desenvolvida
nos casos anteriores nesta topologia de rede( cubica). Temos encontrado resultados satisfatorios
também para redes 3d. Faremos a verificacao desse modelo na rede ctubica com 2 sitios centrais.

De acordo com a figura (3.10), podemos perceber que os planos desse sistema possui ca-
racteristicas nada convencionais [, porém interessantes, € que configuram os sistemas em trés
dimensdes, devemos nos atentar ainda mais, ao fato de que a ordem do sistema se localiza nos
planos. Nesta topologia de rede tridimensional, a ordem dos spins do estado CAF se d4 devido
a energia de troca, ou seja, ha uma estabilidade entre o sitio central e sua vizinhanca (primeiros
e segundos vizinhos). Esta topologia de rede nos proporciona mais um diferencial, a interagdo
entre planos, que representaremos por A onde, ela ocorre quando o sitio central interage com
os vizinhos de planos adjacentes, estaremos aqui convencionando-o a intera¢do de primeiros
vizinhos entre planos.

Usaremos como referéncia a figura (3.10). A expressdo configura o Hamiltoniano

para o caso CAF em N = 2 tridimensional. Esta fase depende da interacdo entre os primeiros

Znos planos xy e xz possui comportamento caracteristico de fase CAF em rede quadrada (2d), ou seja ordem

colinear, entretanto no plano yz possui ordem ferromagnética
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Figura 3.10: Estrutura da rede superantiferromagnética (CAF) com 2 spins centrais, represen-
tados por &; e &, os circulos azuis representam os spins na subrede A, enquanto os circulos

laranja representam a subrede B, os spins vizinhos aos sitios centrais sdo representados por o;

vizinhos, isto €, se € do tipo ferromagnética (-) ou antiferrromagnética (+), entdo sao necessarios

dois Hamiltonianos para a fase superantiferromagnética que é dado pela expressao a seguir,
—OHE = £K{(1 - A& + §E] + 66} + CuEf + O (3.14)
e mais uma vez definindo os C,,, teremos
C,=-Cuy—Cyy+h (3.15)

com (v = 1,2), e onde os termos de primeiros e segundos no mesmo plano e primeiros vizinhos
entre planos sao dados por

(

3 5
Ci. =K of—i-Zaf‘ + A Zaf‘ ;Cy = ak Z ol |,
=2 i=4

4=10,11,16,17

(3.16)

17 "
Cor = K UfSZUlB + A ZQB Oy = aK Z UiA

\ i=16 i=15 i=2,3,8,9

A equagdo do Hamiltoniano para o caso 3d (exceto pela interacdo entre planos \) é semelhante

a obtida para o caso CAF 2d, desta forma a funcao de parti¢do traz os mesmos resultados. A
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partir da magnetizagdo da subrede A definida por m4 = (£f) e aplicando a técnica do operador

diferencial ficaremos com a seguinte expressao

[emp(KDxlal ) + exp(—K Dy, )/b\ﬂ

=
[e (K D,,)as + exp(— KDxQ)Bfg]

::]w

_ezlcp(KD:,;1 )6;4 + ewp(—KDxl)Zﬂ

.
N

S

_ezvp()\KDxl)af‘ + exp(—)\KDm)/b\ﬂ

@
20
S

_ea:p()\KDxQ yaP + exp(—AK D,, )/b\ZB]

—
~

H [exp(aKDyl)aZB + exp(—aK D, )Ef]
i=10,11,16,17
17

[T |exp(K Do)a? + eap(—K D, )bF |

i=16
H [exp(OzKDyz)af + exp(_aKDyz)/b\?b

i=2,3,8,9
CAF
(@7) |q 05
(3.17)
AB AB
~AB TAB . 1+o0; 1—o0; ) )
a;’” eb; " sdo definidos por 5 respectivamente como foi proposto na rede

quadrada para o caso CAF e aplicando a cinemética dos spins nos termos em comum teremos,

66



my = ([exp(Kle)Ef + exp(—KDm)gﬂ

|cap(K Day ity + eap(—K Dy, )b

5
I1 [exp()\KDrl)af + exp(—AKDml)gf]
i=4

15

I1 [exp()\KDIQ)af + exp(—AKDm)@B}
i=14

11

H [ea:p(aKDyl )a? + exp(—aKD,, )EB}
=10

o

[eavp(oJ(Dyz,)Eifx + exp(—aKD,, )Ef]
i=8
17

—

[ewp(aKDyl Jexp(K D,,)a? + exp(—aK Dy, )exp(—K D,, )Eﬂ
i=16

3
[T [exp(5 Dayerp(ak D, )il + exp(—K Dy, Jerp(~ak D)0 )
1=2

S (D)) =0 (3.18)

e finalmente com os produtorios desenvolvidos e aplicando a aproximacao de Zernike temos,

ma = [exp(KDy, )a+ exp(—K D, )b] [exp(KD,,)a + exp(—K D,,)b]
lexp(AK D, )a + exp(—=AK D,,)b)? [exp(AK D, )a + exp(—AK D,,)b]*
lexp(aK Dy,)a + exp(—aK D,))b)* [exp(aK Dy,)a + exp(—akK D,, )b’
lexp(aK D, )exp(K Dy,)a + exp(—akK Dy, )exp(—K D,,)b]”
lexp(K D, )exp(aK Dy,)a + exp(—K D, Jexp(—aK Dy, )b]?

517D =0, (3.19)

Analogamente, obtemos a magnetizacdo mp a partir da subrede B e usando a fun¢do f.
. - 1 1
Em seguida, usando as expressdes m = §(m A+ mp)em,; = §(m A — mp) encontramos as
equacdes de estado para este sistema estudado.
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3.3 Novos ordenamentos magnéticos induzidos por campo ex-

terno

Um outro papel importante do campo externo quando aplicado em um sistema de spins com
interagdes tipo J; — J,, € a criacdo de novos ordenamentos magnéticos. Recentemente, Wang e
Landau [93], Yin e Landau [94] desenvolveram trabalhos referentes a sistema de spins do tipo
J1 — J, em rede quadrada submetidos a campo magnéticos externos. Nestes trabalhos foi usada
usada a técnica de Monte Carlo, e foram obtidos como resultados ordenamentos magnéticos

apresentados na figura (3.11]).

(2x1) (2x2)
® ©e © o o ® e © o o
® o o o0 o ® o © o o
© oo o ® o o o o
e © © o © e © © o
® © o © o ® © © o o
(a) (b)

Figura 3.11: Estruturas de redes para as ordens colinear antiferromagnética (CAF) e colinear

antiferromagnética-1 (CAF1), figuras a e b respectivamente [94]].

Do tratamento desenvolvido a partir de « = J»/.J; = 1 no modelo foi obtido por [94] com
o diagrama de fase apresentado na figura (3.12), sendo que nesta figura as linhas de transi¢do
sdo todas de segunda ordem, para campo H = 4 existe uma transi¢do de fase entre os esta-
dos 2x1 e 2x2 em baixa temperatura. Os estados 2x1 e 2x2 também podem ser denominados
de estado colinear antiferromagnético e estado colinear antiferromagnético-1 (CAF e CAF1).
A partir da andlise do estado fundamental, com campo igual a zero ( = 0) ou baixo, o es-
tado ordenado seria 0 CAF. Contudo, a medida que o campo externo aumenta, € no limite de
4 < H < 8 aestrutura seria de ordem CAF1. Identificou-se também que em campos ainda mais
altos, o sistema torna-se paramagnético. Estudamos nos capitulos anteriores ordens magnéticas
com e sem a aplicagdo do campo. O campo externo (/1) possui uma grande influéncia no

sistema de spins ocasionando uma mudang¢a na ordem magnética desses spins. Nos modelos
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Figura 3.12: Diagrama de fase no plano 7-H do modelo de Ising com interacOes entre primeiros

e segundos vizinhos, com campo (H) e frustracdo com a=1 [94].

que desenvolvemos com campo aplicado foi possivel observar o qudo o sistema sofre essa in-
fluéncia. Nesta subsecdo iremos desenvolver primeiramente a teoria de campo efetivo para a
ordem colinear antiferromagnética (CAF) para N = 4 spins e na sequéncia a ordem Colinear
antiferromagnética-1 (CAF1), este estado caracterizada por apresentar linhas alternadas com
spins ferromagneticamente e antiferromagneticamente e assim sucessivamente.

O tratamento da ordem CAF1, neste capitulo ndo configura o principal objetivo deste traba-
lho. Porém, foi através dessa fase CAF1 que comecaram os questionamentos sobre o por qué do
sistema ndo caminhar para a ordem de saturacao ap0s a fase CAF1, nos dando uma hipoétese de
que talvez esta fase CAF1 ndo seria a dltima do sistema. Quando trabalhdvamos no desenvol-
vimento das fases que compunham o sistema que estdvamos propondo para um dos temas desta
tese, fomos surpreendidos por uma barreira que nos impedia de prosseguir com o desenvolvi-
mento do processo, muitas investigacdes foram feitas que pudesse suprir 0 gap existente entre
as fases principais que estdvamos trabalhando (CAF e CAF]1) e a fase de saturacdo do sistema
(PMI-Paramagnético Induzido), onde m = 1.

Dentro desses questionamentos comegamos a investigar a possibilidade de uma fase inter-
medidria. E este o tema que trataremos com profundidade neste capitulo, onde demonstraremos

uma nova ordem denominada Colinear antiferromagnética-2 (CAF2). Esta nova ordem compar-
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tilharia 0 mesmo campo critico (Hs.) com a fase CAF1 conforme mostrado no esquema (3.13).
Investigamos essa nova ordem sob a influéncia do campo externo (H) bem como a presenca do
fendmeno da frustracao.
ey By &
0 CAF CAF1 CAF2
|

\ \ \ \
Hic Hoc Hac Hac

Figura 3.13: Esquema dos campos criticos, H;., Hy., Hs. € H,. para as fases CAF, CAF1 e
CAF2

3.4 Teoria de campo efetivo em aglomerado com N=4 spins
(EFT-4)

Trabalharemos também aglomerados com quatro spins centrais, com o intuito de melhorar os
resultados, visto que em alguns casos encontramos solucdes espurias, que podem ser geradas
por efeito de tamanho finito do aglomerado, ocasionando reentrancias ou outra anomalia devido
a transicao de fase encontrada nos sistemas. Percebemos que em véarios casos essas imperfei¢oes
foram suavizadas, e/ou, até corrigidas por completo. Os sitios centrais para N = 4 que sdo

representados por &7, &5, &5, &5, serd investigada apenas para o caso do limite Ising (A = 1).

(A) Fase Colinear - CAF na rede quadrada

O Hamiltoniano para este estado CAF € descrito por

—OHTA = K[E56 + 665 + 667 + €i€1] — Kal¢f; + &5¢]]
+(CLE] + Oa85 + O35 + Cug)), (3.20)

onde

C, = Cpp— Cy +h, 3.21)

70



Figura 3.15: Estrutura da rede quadrada para CAF1, com N = 4 spins centrais.

sendo (v = 1,2,3,4),

Ciy = K(a{‘+023) ,Cy = aK
Cyy = K(Uf—i-af) ,Coy = aK
Cs, = K(O'gl—i—O'5B) ,Csy = aK

Co, =K (c7§4 +J§B) ,Cay = oK
71

(3.22)



A funcdo de particao candnica dada por
Z7AF = Trexp(—BHTA), (3.23)

¢ dada por um processo de diagonaliza¢cao numérica.

Temos que as magnetizacOes das subredes A e B s@o dadas por

maler) = (G- tn(ZE47) = (57 (O), 324)
ma(6s) = (5 n(Z847)) = (547 (O, 325)

onde C' = (Cy, Cy, Cy, Cy)
Utilizando a técnica do operador diferencial e a cinematica de spins nos sitios 7 = 2,3,4,5,6,7,8

e 9 obtemos a magnetizagdo da subrede A (m4 = (1)), correspondente a seguinte expressao:

my = (exp(KDxl)exp(aKDy4)af‘+e:Bp(—KDxl)exp(—aKDy4)/l9\f]

_exp( exp(aK Dy,)ad + exp(—K D,,)exp(—aK D,,)by
exp(K D,,)exp(aK Dy, )ay + exp(—K D,,)exp(—aK D, )333
cap(KD,)explak D,y )} + cap(~KD,,)erp(~ak D, )i
cap(K D, )exp(aK D,)al + exp(~K D, )exp(~aK Dy,
:ezch(KD/J;:,))emp(aKDw)a6 + exp(—K D,,)exp(—aKD,, )384
:exp(KDu)exp(aKDys) + exp(—KD,,)exp(—aK D,, )3?
:exp(KDm)e:cp(aKDyl )ay + exp(—K Dy, )exp(—aK D,, )35
:exp(ozKDyQ)alo + exp(—aKD,, Bﬁ)

(cv

(

(—ak D)o
KDy, )aﬁ + exp(—aK D, )gﬁ}
QI Dy, )ity + cp(—ak Dy, )b |

CAF(CT)\q 0 (3.26)

com ¢ = (x1, Y1, T2, Y2, T3, Y3, Ta, Y1) eaf’B = (1+ UZA’B)/Q e/b\f’B =(1- UZA’B)/Z Usando a
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aproximacao de Zernike vamos obter a seguinte expressao

ma = |exp(K D, )exp(aKD,y,)a+ exp(—KD,, )exp(—aK D, )b
lexp(K Dy, )exp(aK D,,)b + exp(—KD,,)exp(—aK D,,)a]
lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )b+ exp(—K D,,)exp(—aK D, )al
lexp(K Dy, )exp(aK Dy,)a + exp(—K D,,)exp(—aK D, )b
lexp(K Dy, )exp(aK D,,)b+ exp(—KD,,)exp(—aK D,,)a]

Jexp(aK Dy, )a + exp(—K D, )exp(—aK D, )b]
lexp(K D,,)exp(aK Dy, )a + exp(—K D,,)exp(—aK D,,)b|
Jexp( ) ( Jexp( )

(D=0, (3.27)

De modo semelhante obtemos a expressao para a magnetizacao mp da subrede B. Usando

as defini¢cdes das magnetizacdes mg € m vamos obter o seguinte sistema de equacdes de estado:

My = o peg Apa (m)mF e,

e (3.28)

m = Zp:O BQP<m)mgp'
(B) Fase Colinear-1 ou CAF1 na rede quadrada

A ordem que trataremos agora, CAF1, apresenta uma estrutura descrita em para N =4
spins centrais. Iremos condensar as equagdes neste capitulo dando énfase apenas as expressoes
que diferem das descritas anteriormente (especificas ao tipo de fase) pelo fato do desenvolvi-
mento seguir semelhante.

O Hamiltoniano para este estado CAF1 € descrito por

—BHTM = K66 + 6565 + 665 + §67) — Kal616 + &€
+(C1&] + Co&5 + C385 + Cut}), (3.29)
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onde

sendo (v = 1,2, 3,4),

\

sz = sz:p - Cl/y +h7

Ci, =K (01 + 08
Coy = K (05 + 04)
Cs, = K (af +05

:K(Zaim

A fungdo de particao para este sistema é

Cly—aK< U
C’gy—aK< 0'

ng =akK

C4y—OéK< O'

ZPAT = Toeap(~ GRS,

e as magnetizacdes da subredes sao

0

malér) = (- In(Z§) = (FEMH(O),

oC,

0

mB<§3> = <8C’3

In(Z{A) = (fE(0)).

(3.30)

(3.31)

(3.32)

(3.33)

(3.34)

Com a aplicagdo da técnica do operador diferencial e da cinemdtica de spins nos sitios

i=2,3,4,5,6,7,8 e 9 obtemos a magnetizacio da subrede A (m4 = (£;)), correspondente a

seguinte expressao:
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1

(=K D,,)exp(—aK D,,)b

(|eap(K D ewp(ak Dy )i + eap

ma

BEExzEas
s & & 3 & &5 8
QA QA /A /2 /A A/
MoK O X XK oKX
AR A
S 8 8 8 8 8§ §
A S S S A
I 0§ § 8§ § 8§ &
QA QA /A Q2 /A R/
FE Y
(p\.((/l\((\(
5 8 8 § 8 % §
I N S N G 8]
+ + 4+ + + + +
= & 5§ 5 &8 & S8
QR QA /A /[ /A A/
MK N X K KX
g e L e L es
8§ & &8 & & & §
AR 2R R 2 2R
s & & & & & 5
QA A /A /K /A A/
2228 22K
& & & & & &
g 8 8 8 98 98 8
_6__6__6__6__6__6__6_

_exp(aKDyQ )ag + exp(—aKD,,)

A
10

+ exp(—aKD,, )Z

A
10

_exp(ozKDyg Ja

exp(aK Dy, )iy + eap(—ak Dy, )b |

exp(aK Dy, )ity + eap(~ak Dy, )bib )

fia ™ (@)

(3.35)

q=0

)/2. Com as

A,B
(A

)/2e b = (1 -0

~

A,B
(A

(1+o0;

~A.B
s ai

(96’17 Y1,22,Y2,X3,Y3, T4, y4)

sendo ¢

devidas modificagdes com a aproximacao de Zernicke
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mya = (lexp(KD,,)exp(aKDy,)a+ exp(—KD,, )exp(—aK D,,)b]

lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )a+ exp(—KD,,)exp(—aK D,, )b
lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )a + exp(—K Dy, )exp(—aK D,,)b]
lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )a + exp(—K Dy, )exp(—aK D,,)b]
lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )a + exp(—K D,,)exp(—aK D,,)b]
lexp(K D,,)exp(aK Dy, )a+ exp(—KD,,)exp(—aK D,,)b]
lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )a + exp(—K D,,)exp(—aK D,, )b
lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )a + exp(—K Dy, )exp(—aK D,,)b]
lexp(aK Dy,)a + exp(—aK D, )b]

lexp(aK Dy,)a + exp(—aK D,,)b|

lexp(aK Dy, )a + exp(—aK D,,)b]

lexp(aK Dy, )a + exp(—aK D, )b]),

P ()] o (336)

Utilizando o mesmo processo para obter a magnetizacdo mpg e as definicoes de magnetizacoes
ms e m, entdo vamos obter equacdes de estado semelhantes as equagdes (3.28). Como todas
as expressoes a partir de um certo ponto tomam a mesma propor¢ao, o desenvolvimento segue

dando continuidade com o software Maple.

(C) Fase Colinear2 - CAF2 na rede quadrada

A nova fase do modelo de Ising para rede quadrada trds uma nova roupagem, este estado que
surge apos a ordem para o estado CAF1 € denominado de Colinear-2 (CAF2), caracterizado
por apresentar na rede duas colunas consecutivas ferromagnéticas seguidas de uma antiferro-
magnética e assim sucessivamente, mostrado na figura (3.16)).

Este estado com quatro N = 4 centrais € definido pelo Hamiltoniano abaixo

—FHT? = K66 + &6 + &8 + 6] — Kal&i6 + ¢
+H(CE] + Ca85 + O35 + Cug)), (3.37)
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Figura 3.16: Rede quadrada com ordenamento CAF2, com /N = 4 sitios centrais.

onde

sendo (v = 1,2,3,4),

(

\

C,=Cyy —C,y + h, (3.38)

ClI:K<ZO’;A ,Cly:OéK Z O'lA y

i=1,8 i=2,7,12
Cor = K O’ZA ,Cyy = aK Z O'zA ,

5i:3,7 i=4,8,9 (3.39)

CSQ:—K<Z(71A ,C3y = aK Zaf%—a? ,
i—4 i=3,10

C4,E:K(a§‘+aé3),04y:aK Z aiA

i=1,5,11

Daremos aten¢do maior aos sitios que se repetem e aplicaremos a técnica do operador diferen-

cial e a cinematica dos spins com isso obtemos a magnetizagio para a subrede A (ma = (£1)),

77



7A
1

(=K D,,)exp(—aKD,,)b
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ma
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TA
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(—aKD,,)b

exp(aK D,,)as + exp

A
10

exp(aK Dy, )iy + eap(—ak Dy, )b |

_e:tp(ozKDyg Ja

A
12

exp(aK Dy, )ajy + exp(—aK D, )3

Fia (@)

(3.40)

q=0;

(1 —0?)/2. Com as

)

A,B
(A

)/2eb;

~

1+

~A.B
s ai

(51717 Y1,22,Y2,X3,Y3, T4, Z/4)

sendo ¢

devidas modificagdes com a aproximacao de Zernike, temos

ma = |exp(K D, )exp(aKD,y,)a+ exp(—KD,, )exp(—aK D, )b

lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )a + exp(—KD,,)exp(—aK D, )b

lexp(K D,,)exp(aK Dy, )a + exp(—K D,,)exp(—aK D,,)b|

lexp(K Dy, )exp(aK D,y,)a + exp(—K D,,)exp(—aK D, )b

lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )a + exp(—K D,,)exp(—aK D, )b

lexp(K Dy, )exp(aK Dy, )a + exp(—K D, )exp(—aK D,,)b|

lexp(K D,,)exp(aK Dy, )a + exp(—K D,,)exp(—aK D,, )b

lexp(K Dy, )exp(aK D,,)a + exp(—K D,, )exp(—aK D, )b

lexp(aK D,y,)a + exp(—aK D, )b

lexp(aK Dy,)a + exp(—aK D, )b]

lexp(aK D,,)a + exp(—aK D, )b

(3.41)

lexp(aK Dy, )a + exp(—aK Dy, )b| .
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A partir da determinagdo da magnetizacdo mp como proposto anteriormente, vamos obter as

equagdes de estados semelhante as equagdes (3.28).

3.5 Discussoes e resultados

Iremos apresentar e analisar os resultados nesta se¢do para o caso do campo no plano H-T,
para o modelo descrito em nas redes quadrada (2d) e ctibica simples (3d), levando em conta
a dimensionalidade da rede e a anisotropia A do sistema. Estes resultados foram obtidos usando
a técnica do operador diferencial em aglomerados com N = 2 e 4 sitios centrais. Os resultados
obtidos a partir do presente trabalho sdo comparados, sob o aspecto qualitativo, com resultados
experimentais para o composto Lis V), OT',Si0, obtido por Papinutto e Carreta [86] usando a
técnica da Ressonancia Magnética Nuclear. Neste capitulo vamos analisar os comportamentos
de criticalidade da fase CAF, a partir da constru¢do de diagrama de fase levando em conta a
topologia da rede.

Na figura temos o comportamento da criticalidade entre as fases colinear (CAF) e
fase paramagnética (P), usando valores de anisotropia A = 0.0 e 0.4 e o parametro de frustragcdo
o = 1.0 para um aglomerado contendo dois sitios centrais. Nesta figura observamos que linhas
de transicdo de fase sdo de segunda ordem. Estas linhas de transi¢cdo foram obtidas a partir
deste trabalho e sdo comparadas, qualitativamente, com o resultado experimental do composto
Lis Vi, 0T, 5104 [86]] que possui transi¢do de segunda ordem. Verificamos a partir dos resul-
tados tedricos, que na medida que o parametro de anisotropia A aumenta, tornando o sistema
mais fortemente correlacionado, a linha de transicdo se afasta dos pontos experimentais por
baixo. De tal forma que na faixa de valores 0.0 < A < 0.4 teremos que as linhas de transi¢c@o
de fase obtidas, neste tratamento tedrico, ficardo bem proximas dos pontos experimentais.

Fizemos também anélise para o caso 3d numa rede cibica simples utilizando o parametro
de dimensao A afim de verificar o comportamento quase 2d, e desta forma comparar com o
resultado experimental para o composto Liy Vi, 07,510, [86]. Para o caso quase 2d usamos
A = 0.01 e o resultado é apresentado na figura (3.18). Nesta figura usamos valores A = 0.0 e
a = 1.0, onde podemos observar uma linha de transi¢ao de segunda ordem, e que fica abaixo
dos pontos experimentais, e como ja foi argumentado anteriormente esta linha se afastard ainda
mais dos pontos experimentais a medida que aumentamos o valor do parametro da anisotropia

A = 0.0 no caso em que A = 0, ver figura (3.17), a linha de transi¢ao fica acima dos pontos
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Figura 3.17: Comportamento da linha de transi¢do de fase no plano Hx7" para o modelo de
Heisenberg .J; — J, para uma rede quadrada obtida a partir da EFT-2, obtidas neste presente
trabalho, para uma faixa de valores do parametro A. Sdo comparadas as linhas tedricas com

pontos experimentais do compostos LioVi_,OT,S5104 [86].

experimentais, porém ja para o caso em que A = 0.01 (quase 2d) a linha estd abaixo dos pontos
experimentais. Portanto usando o formalismo da EFT-2 concluimos que a dimensao topoldgica,
da rede do sistema de spin, influencia nos resultados da criticalidade do estado CAF no que diz
respeito ao comportamento das linhas de transi¢ao de fase, de tal forma que os resultados obti-
dos para o caso da rede cubica simples divergem de resultados obtidos, experimentalmente, o
que € um resultado esperado. Entendemos que os resultados sdo satisfatorios quando compara-
dos com resultado experimental para o composto LisV;_,0T%,Si0,4, que foram obtidos com
valores do parametro « entre 1 e 4, sendo que esse composto apresenta um aspecto 2d.

Nos resultados aos quais propusemos uma representacao qualitativa, representado na figura
traz consigo duas fases, CAF e CAF1, encontradas através do método de Wang-Landau,
utilizando-se da frustracdo fixa em o = 1 e sem campo externo (H = () obteve uma transi¢ao
de segunda ordem, porém com a presenga do campo H = 4 com interagao de primeiros vizinhos
mantida essas duas fases que aparecem, CAF e CAF1 a temperatura nula (7' = 0), mantém a
mesma energia, nesse trabalho de Wang-Landau procurou-se manter sempre o valor de o = 1

na tentativa de estudar o local dos limites da fase e seu comportamento critico. Seu modelo
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Figura 3.18: Diagrama de fase referente ao plano HxT no modelo de Heisenberg J; — Js, para
uma rede cubica simples com interac@o entre planos somente entre primeiros vizinhos, temos
aqui o caso em A = (.01 (quase 2d) para anisotropia A = 0.0. A linha corresponde a uma

transicdo a uma transicao de segunda ordem enquanto que os pontos sdo experimentais [[86].

foi o modelo de Ising com intera¢des de primeiros e segundos vizinhos, onde de acordo com a
figura (3.12)) os estados fundamentais seria o estado CAF, em pequenos campos magnéticos, e
para campos mais elevados a ordem seria a fase CAF1. Esse trabalho realizado por Monte Carlo
aliado ao método de Wang-Landau propds somente duas fases. Vale ressaltar que inicialmente
a simulacdo de Monte Carlo sugeria somente uma ordem (CAF) onde esta vinha separada da
paramagnética por uma linha de segunda ordem e somente posteriormente t€ve-se também em
T = 0 a segunda fase CAF1.

Quando aplicada a teoria EFT (Teoria do campo efetivo), para este caso, mais uma vez foi
possivel verificar a eficiéncia quanto a aplicabilidade dessa teoria, visto que podemos ampliar
o gluster sem maiores complicacdes, onde provavelmente explica o resultado espurio quanto
ao método de Monte Carlo deixando uma fase perdida (para esse método obteve-se duas fa-
ses). O resultado que encontramos constando também dessa nova fase (terceira fase), com a
denominacdo de CAF2 ¢ mostrado na figura (3.19). Estes resultados satisfatorios, foram obti-
dos todos pela Teoria de Campo Efetivo via técnica do operador diferencial. As duas primeiras

fases, CAF e CAFI, reproduziram com bastante €xito os resultados qualitativos do referen-
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cial motivador, contudo devido aos bons resultados qualitativos bem como a rapidez rotineira
e a eficicia deste método também foi possivel verificarmos mais um resultado nesse mesmo
sistema, uma nova fase (CAF2), onde esta possui um ordenamento com duas colunas ferro-
magnéticas consecutivas seguidas de uma antiferromagnética e assim sucessivamente, ordem
que pdde ser vista na figura (3.16). Para as duas fases reproduzidas qualitativamente, tivemos
resultados satisfatorios. A fase CAF dentro do esperado, possui campo critico em H = 0 e
H =4,isto é,0 < Heoap < 4 enquanto que na segunda fase com campos criticos em 4 e 6,

logo 0 < Heapp < 6. As curvas encontradas possuem linhas de segunda ordem.

9_
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h £ rtrree
4_
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Figura 3.19: Comportamento da criticalidade no plano h = H/.J versus t = kgT'/J do modelo
de Ising 2d. As fases CAF, CAF1 e CAF2 foram encontradas pela teoria de campo efetivo via

técnica do operador diferencial, com campos criticos delimitados em H = 0, 4, 6 e 8.
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Capitulo 4

Plato na Magnetizacao

4.1 Consideracoes Gerais

Devido a efeitos quanticos e frustragdo, sistemas de baixa dimensionalidades apresentam pro-
priedades “exdticas”, na regido de baixas temperaturas a campo nulo. Por outro lado, compor-
tamentos interessantes também surgem quando um campo magnético externo € aplicado, como
por exemplo, estruturas de platores na magnetizacdo. Devemos salientar que a origem fisica
destes platores ainda estd sob intensa discussdo, onde varios modelos quanticos e cldssicos t€ém
sido usados a fim de reproduzir estas estruturas de platores, por exemplo, o modelo de Ising
(ou Heisenberg) numa rede quadrada 1d tetradimerizada, modelo Blume-Capel 1d antiferro-
magnético, etc.

Virios resultados ja mostraram a presenga de platd na magnetizagao para modelos de Ising
[95], que a priori nos serviu de motivacdo para estudar a estrutura de platores no modelo
de Heisenberg frustrado, na tentativa de obter novos resultados para a formagao de platd na
magnetizacdo. No entanto buscaremos também resultados qualitativos para o modelo de Ising.
Analisaremos dados experimentais de forma comparativa por serem na sua maioria fonte moti-
vadora para mais este tema em nosso trabalho. Veremos de forma sucinta, como sdo coletados
esses dados. Os resultados experimentais sao encontrados na sua maior parte por métodos que
incluem a difragao de raios-x ou ressonancia magnética nuclear (RMN), onde a difracdo dos
raios-x € capaz de fornecer informagdes sobre a natureza e os parametros na estrutura de spins,
detalhes do tamanho, da perfeicdo e da orientacdo dos cristais, onde geralmente o equipamento
usado para esses tipos de experimentos magnéticos é o magnetdometro (instrumento analitico

configurado especialmente para o estudo de propriedades magnéticas de pequenas amostras
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sobre um amplo intervalo de temperatura e campos magnéticos). A presenca do fendmeno da
frustracdo em sistema de spins pode dar origem ao fendomeno de platd na magnetizagado, caracte-
rizada por existir patamares de estados intermediarios da magnetizagao em que m<my,. Como
exemplo, temos o composto antiferromagnético 2d frustrado SrCU,(BOs3) que apresenta uma
sequéncia de platores na magnetizagao [96]].

Esses platores s@o vistos em varios tipos de redes frustradas (Kagomé, triangular, quadrada,
etc.), em compostos sintetizados nos laboratorios. Um outro exemplo bastante considerdvel, na
obtencdo de um platd 1/3 na magnetizacdo foi obtida por uma reacdo de troca idnica no caso
da rede perovskite [97]], com tripla-camada (CuBr)SroNbsO1o como mostrado na figura (4.1)).

Peroviskite € um calcio de titanio 6xido mineral composto por espécies de titanato de célcio,

Figura 4.1: Perovskite- célcio de titanio do mineral composto por espécies de titanato de célcio
(CaTiO3), utilizada na obten¢do de um platd de magnetizacdo quantizada por meio de uma

reacdo de troca-idnica 5]

cristais de perovskite tem simetria ctibica, com o dtomo maior A localizado no centro de cada
célula unitdria, e 4tomos B ocupando os oito vértices de cada célula e os oxigénios as doze
posicoes médias de cada aresta. Através da dopagem dos sitios A e B pode acontecer mudangas
nas propriedades desse material, esta € a estrutura ideal, porém figura as distorcdes que geral-
mente acontecem na estrutura, devido as diferencas nos tamanhos relativos dos raios idnicos
dos elementos, conduzem a estrutura a uma consequente deformacao da sua rede cubica. Para
sistemas com simetria ortorrombica ou romboédrica, possui ainda uma outra forma que pode-
mos visualizar a estrutura desse material, um conjunto de octaedros formados por seis a&tomos

de oxigénio em volta de um atomo B, os dtomos A estariam envoltos por oito octaedros con-
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tendo um atomo B em seu centro. Os 6xidos de perovskite possuem diversas propriedades
nas areas de magnetoresisténcia, nas infinitas propriedades dielétricas que sao de grande im-
portancia na microeletrOnica e telecomunicacdes, além das propriedades magnéticas [5]. Um
grande nimero de 6xidos de metais de transi¢do se formam em estruturas perovskite simples e
apresentam propriedades fisicas interessantes, como as citadas acima.

Dentre os compostos com estrutura perovskite dupla ji reportados na literatura citamos,
SroFeReOg e SroF'eMoOg que trazem consigo interessantes propriedades fisicas além de dis-
por de alta potencialidade como dispositivos magneto-eletronicos, de supercondutividade (os
materiais ceramicos supercondutores, os chamados supercondutores de alta temperatura, t€ém
estruturas semelhantes a perovskite) [5]], de acordo com descobertas de Georg Bednorz e Alex
Muller em 1986, em Zurike, em experimentos com uma classe particular de 6xidos metalicos
ceramicos com a estrutura de perovskites, onde eles pesquisaram centenas de diferentes tipos de
compostos 6xidos, trabalhando com ceramicas de lantanio, bario, cobre e oxigénio e concluindo
que cupratos apresentavam supercondutividade a 35 K. Porém, foi somente em 1987 que acon-
teceu a descoberta de uma outra ceramica com a estrutura em questao, estrutura perovskite [3]],
que apresentava temperatura critica proxima a 90 K, fato este que levou pesquisadores do mundo
inteiro a trabalhar com os novos tipos de supercondutores ja que o grande impedimento para o
processo de supercondutores em grandes quantidades era a necessidade de se obter baixissimas
temperaturas. No entanto,com a descoberta desses materiais com temperaturas proximas a 90
K viabilizou o uso de resfriamento desses materiais com nitrogénio liquido, sendo mais barato
e acessivel que o hélio liquido, com isso 0s cientistas comegaram a experimentar novos com-
postos com base nos perovskites alcangando temperaturas criticas acima de 130 K, tudo isso é
claro além de leva-los ao prémio Nobel da Fisica por esta descoberta em 1987. Porém, o fato é
que a perovskita além destas variedades de propriedades que contribuiram para um amplo en-
riquecimento da pesquisa, ela nos traz também a estrutura utilizada na investigagcao de platores
em 1/3 na magnetizagao.

Tem sido verificado também platores caracteristicos em m<my,; iguais a 2/3, 1/8, 1/4, 1/2 e
1/3 tanto teoricamente como experimentalmente. Um platd em 1/3 foi observado no composto
(CuBr) AsB30q0 [A=Ca (figura a), Sr (figura b), Pb (figura c) e Ba (figura d)] [97], sendo
encontrado somente em algumas das situagdes conforme podemos visualizar na figura (4.2).
A estrutura desse composto ([CuBr]A;B;O19[A = Ca, Sr, Pbe Ba]) pode ser visto na figura

(4.3), possuindo simetria tetragonal e C'uBr, com partes da borda sendo quadrada, isso para for-
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Figura 4.2: Estrutura de platores na magnetiza¢do do composto (CuBr) Ay BsO1q [97]].

mar a camada de spin 1/2, que é amplamente separada por camadas triplas ndo magnéticas e por
blocos de peroviskite, o que faz desse composto um bom ima quantico em duas dimensdes. Essa
composi¢do de brometo de cobre (CuBr)Sra NbsOqg, é caracterizada pela rede com base qua-
drada, com .J; e .J; sendo as interagdes entre primeiros e segundos vizinhos, respectivamente.
Essa estrutura nos propricia, a priori, a aplicacdo de um modelo tedrico capaz de reproduzir e
possivelmente enriquecer ainda mais tais resultados. A composi¢io de (CuBr)Sre NbsO1q foi
investigada por meio de Difracdo de Raio X (XRD) [97], onde o estudo de suas propriedades
magnéticas revelou um plat6 1/3 em varias fases de substituicdoes de materiais, comecemos pela

figura[d.2](b), onde esta apresenta a primeira formagao de platd em 1/3 na magnetizagdo, ele estd
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Figura 4.3: Estrutura do Composto (CuBr) A, B3Oy [A=Ca, Sr, Pb e Ba] [97]

localizado entre os campos criticos H,; = 2.0 Te Ho = 8.1 T. Na ﬁgura@ (c) no composto
(CuBr) PbyNb3Oy verifica-se também um platé em m(<msy) = 1/3, com sua localizagdo
entre 1.7 e 5.8 T para os respectivos campos criticos H.; e H.,. Existe uma diferenca de 2.0 T
na largura do platd entre esses dois compostos citados, para o primeiro composto a diferenca
entre os campos criticos Hy. e Ha. € de 4.1 T, ja para o composto (CuBr) PbaNb3Oq € de 6.1
T. Os platores encontrados experimentalmente nos compostos t€ém seu desaparecimento através
do aumento do cation no sitio, neste caso conforme figura @[), sitio A, ou seja a substituicao
do local A pelo maior cation tem sua fase de platd desestabilizado e consequentemente com o
aumento do cétion seu desaparecimento. Essa andlise experimental diz entdo que nio ha plato
na figura[4.2] (d). Foi verificado, também que a diminui¢do do tamanho do sitio traz 0 mesmo
resultado, o que resulta o fato apresentado na figura4.2] (a) onde néo ha platd. A figura[d.2](e),
agora para solucao solida (CuBr) (Cay_,ST,)sNbsOqg para z = 0.25, 0.50, e 0.75, também
teve presenca de platd em 1/3, porém somente para z = 0.75.

Descobertas de sistema bidimensional com S = 1/2 para o composto SrCus(BO3)2,

também trazem resultados relacionados a platores na curva da magnetizacao [97]]. Assim como
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esses platores sdo previstos, por exemplo, para o modelo Shastry-Sutherland, também podem
ser descritos pelo modelo J; —J5 [101]]. Situacdes envolvendo platores na magnetizacao tornam-
se ainda mais interessantes, pois relatos de fortes evidéncias de um platd em m/mg,; = 1/2
na regidao 0.5 < Jy/J; < 0.65 foram feitos por Honecker e colaboradores [98] 99, [101]]. Ao
contrdrio, Fledderjohann e Mutter ndo observaram platé em m/mg,; = 1/2 para a regido da
fase desordenada, ao invés disso observaram algumas indicagdes de estruturas semelhante para
um platd em m/mg, = 2/3 [101].

Flutuagdes quanticas t&ém um forte efeito sobre a estabilidade do platé em m/mg, = 1/2.
Ambos, a largura do patamar para o sistema de spin 1/2 e do intervalo em que ela aparece sao
maiores do que para o modelo cldssico. Além disso, a gama de parametros para o patamar €
deslocado de forma assimétrica em torno do ponto critico cldssico J5/J; = 0.5. O platd torna-
se mais evidente para .J,/J; ~ 0.6 [98]. Os valores .J, = 0.5.J; e Jo ~ 0.6.J; foram usados para
a obtengdo da curva da magnetizagdo, conforme mostrado na figura (#.4), onde apresenta um

platd com m/m, = 1/2 [98]].

l T T T T T T
| l_ I’-I_J!f-yll\\ T L 3
— L.~ d . - - I_.rJ
0.8 %U-ﬁ AN 1 X
> i / \ ] ¥ A
I v e '
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E L : /i
041 A
0.2} e
0 A
0 1 2 3 4
H/J

Figura 4.4: Estrutura de platd em m = 1/2 para a magnetizag¢do do modelo J; — .J, Heisenberg
na regido desordenada, onde foram usados os valores J, = 0.5.J; e J5 =~ 0.6.J;, para a obtengao

do resultado [98]].

Com a teoria de Chern-Simons (CS), também sao encontradas estruturas complexas de pla-
tores na magnetiza¢ao no modelo (.J; — .J5) Heisenberg numa rede quadrada [101]. Foram obti-
dos resultados, conforme figura (4.5), onde mostram curvas para a magnetizagio para diversos

valores da frustracdo [101]. E notério nesta figura que a medida que .J,/J; aumenta, emer-
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gem platores e as curvas da magnetizacao tornam-se mais complexas, mostrando uma curva da
magnetizacdo monotonicamente crescente para Jy/J; < 0.267949, onde verifica-se um plato
em m/mg, = 1/3. Este resultado é inesperado, especialmente para o intervalo das frustracdes,
0.267949 < Jy/J; < 0.38 em que o estado fundamental, na auséncia de um campo externo
estd na fase Néel. Estruturas de platores mais complexos continuam a aparecer medida que o
pardmetro de frustracdo é aumentado, para Jy/J; = 0.5. O sistema possue vdrios platores e

quando a frustracdo aumenta para 0.7 aparecem platores irregulares [[101].

M/M

sat

B/J.

Figura 4.5: Curvas da magnetizacdo para o modelo .J; — J, Heisenberg calculado pela teoria
Chern-Simons (CS) [101]. As curvas da esquerda para a direita sdo, respectivamente para

valores de J5/.J;=0, 0.2, 0.3,0.4,0.5¢ 0.7.

Teoricamente, estes compostos com estruturas diversas de platores na magnetizac¢ao sao des-
critos por um modelo de Heisenberg quéntico de spin 1/2 com interagio entre primeiros (.J;) e
segundos vizinhos (/) (modelo .J; — .J; Heisenberg). Esse modelo numa rede quadrada, depen-
dendo do pardmetro de frustragdo o = J»/.J;, apresenta dois estados ordenados, nomeados por
antiferromagnético (Néel)-AF e Colinear (ou CAF) para o < 1/2 e a > 1/2, respectivamente.
O estado CAF € formado por linhas horizontais (verticais) orientadas ferromagneticamente e ao

longo da direcdo vertical (horizontal) as cadeias se orientam antiparalelamente, conforme figura
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(3.14). Com aumento gradual desse pardmetro de frustragio e ainda na presenga de campo ex-
terno podemos verificar o surgimento de mais duas fases, a fase Colinear-1 (CAF1) e Colinear-
2 (CAF2), figuras e (3.16), respectivamente. A fase CAF1 apresenta as linhas da rede
alternadas com spins alinhados ferromagneticamente e antiferromagneticamente e assim suces-
sivamente, ja a fase CAF2 é caracterizada por apresentar duas linhas consecutivas, alinhadas

ferromagneticamente e a seguinte alinhada antiferromagneticamente e assim sucessivamente.

4.2 Platores no Modelo .J; — J, Ising

Visto que todos os célculos para a obtencdo desses platores ja foram realizados no capitulo 3,
ndo os retomaremos por achar desnecessarios, nos deteremos apenas na descri¢ao dos diversos
resultados, os quais por sua imensidao e riqueza de dados achamos necessario um capitulo
a parte, que sao os platores na magnetizacdo. O resultado do grafico de m versus H para
este modelo classico frustrado mostrou-se altamente satisfatorio as expectativas em relagdo aos
platores na magnetizacdo, mostrando claramente os intervalos dos campos criticos bem como
as magnetizagoes criticas onde eram gerados os platores. Obtivemos platores nas fases CAF
(v > 1/2), CAF1, CAF2 e PMI (Paramagnética Induzida) seguindo esta ordem, pois cada fase
obedece aos seus respectivos campos criticos, e que estes sdo conferidos através de simulagcdo
de Monte Carlo realizado por nosso grupo, onde podemos visualizar onde acontece a mudanca
de fase, ou seja, onde acaba uma ordem, passando a ordem superior.

Para este caso especifico, a saturacdo acontece quando o sistema passa da fase CAF2 para
a PMI, onde acontece a acontece a saturacdo do sistema, ou seja m = 1. Os platores encon-
trados foram gerados obedecendo vérios fatores, dentre eles, a frustracdo e os campos criticos,
conforme pode ser visto na figura (4.6). A fase CAF teve surgimento com um platdé (m = 0)
entre os campos criticos H. = 0 e H. = 4, a segunda fase, a CAFl entre H. = 4e H. = 6, a
fase CAF2 (m ~ 0.9) entre H. = 6 ¢ H. = 8, finalmente a saturacdo em m = 1 na fase PMI
a partir de // > 8. Devemos mencionar que o estado CAF2 tem sido proposto neste trabalho e
usado como ponto de partida para estudar o caso quantico do modelo J; — J, Heisenberg. Os
resultados apresentados correspondem a solucdo numérica da magnetizagao obtida via EFT-4

no capitulo anterior, onde escolhemos v ~ 1.1.
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Figura 4.6: Estrutura de platores da magnetizacao do modelo J; — J, Ising numa rede quadrada
em KgT/J; = 0.07 obtida via teoria de campo efetivo em aglomerado com N = 4 spins (EFT-
4). Na fase CAF1 temos um platd em m = 1/2, na fase CAF2 em m ~ 0.9 e, finalmente,

m = 1 a saturac¢do na fase PMI. Usamos o ~ 1.1

4.3 Platores no modelo J; — J; Heisenberg

4.3.1 Rede quadrada

Percebemos que os platores para o modelo J; — J, Heisenberg também obedecem as mes-
mas mudancas de fases, CAF e CAF1 (exceto CAF2), mostrando alguns dos seus platores com
formac¢dao menos definidas do que o caso Ising, porém nenhuma discrepancia que se deva levar
em consideracdo. Os platores foram observados para diversos valores de frustracdo () com
A = 0, para que pudesse ser acompanhada sua evolugdo como um todo, bem como seu com-
portamento perante a variagdo da temperatura, com isso foi possivel investigar também como
estes platores sdo dependentes da temperatura e parametro «. Os resultados foram analisados
usando EFT-2 discutido no capitulo anterior.

Na figura (4.7) em baixa temperatura (kg7'/.J; = 0.09) observamos a relevancia da frustragéo
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Figura 4.7: Estrutura de platores da magnetizagao do modelo J; — J, Heisenberg numa rede
quadrada com kgT'/.J; = 0.09 obtida via teoria de Campo Efetivo em aglomerado com N = 2
spins (EFT-2) para diversos valores de o = 1.2, 1.6, 1.9 e 2.5 em ordem crescente da esquerda

para a direita, respectivamente e A = 0.

na obtencao dos platores. Um fator importante que diz respeito ao pardmetro e é que quando o
aumentamos criamos um platd, onde a estrutura do sistema vai se alterando criando automati-
camente novos platores, at€ que este nao seja mais possivel dando espaco a platores numa nova
fase (para nosso caso a fase CAF1). Outro fato interessante € que a medida que um novo platd
¢ criado, automaticamente o platd anterior diminui (em altura) até que este desapareca e assim
segue para quantos platores a fase permita que sejam criados.

Ao contrdrio da influéncia de o que cria um platd a medida que destréi o anterior, a tempera-
tura, a medida que é aumentada tem efeito de destruir os platores simultaneamente, suavisando-
os até que estes se tornem uma curva monotonicamente crescente, conforme mostrado na figura
(@.8). Ou seja, quanto menor puder ser a temperatura, melhores sdo as estruturas dos platores,

porém se a temperatura for muito baixa, pode ocorrer algumas imperfei¢cdes nos platores devido
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Figura 4.8: Estrutura de platores da magnetiza¢do do modelo J; — J, Heisenberg numa rede
quadrada com « = 1.9 obtida via EFT-2 para diversos valores de kg7'/.J; = 0.09, 0.15, 0.2 ¢

0.3 em ordem crescente da direita para a esquerda, respectivamente.

a erros numéricos causados pela resolugdo de equacdes algébricas, contendo termos exponenci-
ais do tipo exp(a/T') que tem divergéncia no limite 7" — 0. Temos fixado av = 1.9 e escolhido
diversos valores para kgT'/ J;.

Ap6s ter feito andlises para verificar qual seria o melhor valor de «, para encontrar platores
em todas as fases colineares permitidas e observadas no modelo .J; — J, Heisenberg 2d, encon-
tramos platores para o = 1.9 e o = 4.29 para as fases CAF e CAF1, respectivamente, que sao
demonstrados na figura (4.9), onde pode ser observado o ponto de saturagdo a partir do campo

critico H, ~ 9.7.
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Figura 4.9: Estrutura de platores da magnetiza¢do do modelo J; — J, Heisenberg numa rede
quadrada com o = 1.9 e 4.29 para as fases CAF e CAF]I, respectivamente, obtida via EFT-2
para kgT'/J; = 0.09

4.3.2 Rede ciibica simples

Além do caso 2d, também foi possivel analisarmos resultados para uma rede 3d, onde dis-
cutimos quatro valores do parametro )\, que € a energia de interacdo entre planos, A = 0.001,
A=01,A=05e = 1.0, figuras (a), (b), (c) e d, respectivamente. Podemos ver em
qual destes parametros a rede se mostra com mais estabilidade aos platores (platores com me-
lhor formacao), no entanto precisdvamos de um valor « fixo para maior precisao dos resultados.
Desta maneira, houve a necessidade de analisarmos cada valor desse parametro A variando o
parametro de frustracdo («), como mostrado na figura (4.10).

Na figura (4.11) analisamos o efeito da dimensionalidade ()\) na estrutura dos platores
na fase colinear (o« = 1.2) em baixas temperaturas (Kg7'/J; = 0.09). Observamos que o
parametro \ cresce e os platores se deslocam para direita mantendo qualitativamente as mes-

mas estruturas dos platores da rede quadrada mostradas na figura (4.7)). P6de ser observado um
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Figura 4.10: Estrutura de platores da magnetizagdo do modelo J; — J> Heisenberg numa rede
cuibica simples anisotropica com kg7'/J;=0.09 obtida via EFT-2 para diversos valores de o =
1.2, 1.4, 1.6, 1.9, 2.2 e 2.5 em ordem crescente da esquerda para a direita em cada curva para

@ A=0.001, ) A=0.1,(c) A=05e(d)A=1.0

fator interessante na figura , os intervalos entre os campos criticos (H.) que delimitam a
estrutura dos platores, sao iguais entre as curvas de A = 0.001, 0.1, 0.5 e 1.0. Para os primeiros
platores de todos os A essa diferenca é de ~ 3.5, enquanto que para os segundos platores é de
~ 1.6.

Mostramos o efeito da temperatura na estrutura dos platores na figura [4.12] onde fixamos
na fase CAF (a = 1.9) para valores de A = 0.001, 0.1, 0.5 e 1.0. Existe uma pequena diferenca
entre estas varias etapas de A na rede 3d. Desniveis dos platores e pequenas imperfei¢des cau-
sadas por flutuacdes foram observadas. Em A = 0.001 na figura[4.12|(a), podemos notar que as
flutuacdes no primeiro platd formado sdao grandes. Nao desprezando as flutuagdes, verificamos
também o comportamento dos platores para diversas temperaturas. Observamos que a medida

que aumentamos a temperatura o platd vai se atenuando, tendendo para uma curva monotonica-
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Figura 4.11: Estrutura de platores da magnetizacdo do modelo J; — J> Heisenberg numa rede
cubica simples anisotrépica com o = 1.3 e kgT'/J; = 0.09 obtida via EFT-2 para anisotropia

A =0.001, 0.1, 0.5 e 1.0 em ordem crescente da esquerda para direita, respectivamente.

mente crescente. A escolha do platd para se fazer essa andlise, corresponde ao que t€ém melhor
defini¢do, de acordo com o A usado, esse plato foi selecionado na ﬁgura (a), (b), (c) e (d).
Na figura (a), (b), (c) e (d) foi observado a destruicao dos platores quando a temperatura
atinge o valor de kgT'/.J; = 0.8. Essa destrui¢do acontece em todos os valores de \. Existem
flutuacdes nos primeiros platores para baixas temperaturas o que nao acontece com o aumento
da temperatura, porém esse aumento faz com que ndo tenhamos mais um platd “puro” (per-
feito), se tornando uma linha. Todos esses graficos foram analisados para o mesmo valor de
a=1.9.

Neste sistema 3d, os platores possuem uma semelhanga qualitativa com o sistema 2d. Ape-
sar dos valores do parametro de frustracdo, usados, serem os mesmos, os campos criticos di-
ferem do caso 2d. Na figura (4.13) é identificado platores em o = 1.9 para a fase CAF. Esse

platd possui algumas flutuagdes, tornando-o um plato irregular. Ele teve sua formacgao devido a
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Figura 4.12: Estrutura de platores da magnetizacdo do modelo J; — J; Heisenberg numa rede
cibica simples com o = 1.9 obtida via EFT-2 para diversos valores de kgT'/.J; = 0.09, 0.15,
0.2, 0.3, 0.5 e 0.8 em ordem crescente da direita para esquerda, respectivamente, para quatro

valoresde A\, (a) A = 0.001, (b)) A =0.1,(c) A=0.5e (d) XA = 1.0.

flutuacdes quanticas. Porém, acima desse valor de m,. (magnetizagdo critica) o sistema mostrou
uma mudanca de comportamento, dando origem a outra fase, CAF1, onde esta difere da fase
CAF, por apresentar uma diferente estrutura dos spins na rede, conforme discutida no capitulo
anterior. Esta nova fase CAF1 surge com a necessidade do aumento da frustracao do sistema,
agora com o = 4.29 e com um tnico platd nesta nova fase (CAF1) localizado entre os campos
criticos Hy. ~ 7.5 e H3. ~ 9.7, onde a partir deste valor de H3. acontece sua saturagao.

Na formacdo de platores na magnetizacdo, também podem surgir platores caracteristicos,
sdoelesem 1/2, 1/3, 1/4, 1/8 e 2/3 [97]]. Recentemente um outro trabalho dando énfase somente
ao plato 1/3 mostra uma estrutura desse plato isoladamente [[102].

Aqui neste modelo J; — .Jo Heisenberg encontramos dois desses platores. O platd em 1/2 foi

encontrado apenas no modelo de Ising, porém o platd em m/mg,; = 1/3 pode ser observado
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Figura 4.13: Estrutura de platores da magnetizacao do modelo J; — J, Heisenberg numa rede

cubica simples com A = 1.0 obtida via EFT-2.

no modelo de Heisenberg. Esse platd caracteristico encontrado no modelo de Heisenberg foi
obtido para o = 1.07, na fase CAF e com A = 0.001, apds investigarmos varias ordens e fases.

Na figura4.14] € mostrado esse platd, com kg1'/.J; = 0.07 .
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Figura 4.14: Estrutura de platores na magnetizagao para o valor de A=0.001 com m/mg,; = 1/3

para o modelo J; — .J, Heisenberg.
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4.3.3 Fase Desordenada

Alguns célculos tedricos tém indicado que na regido desordenada do modelo J; — J> Hei-
senberg na rede quadrada existe também estrutura de platores na magnetizacdo. A existéncia
dessa regido desordenada, que consiste entre 0.5 < J,/J; < 0.65, era uma suspeita também de
Honecker [98, 99]].

De acordo com Change e Yang [101], na fase desordenada existe platores em m/mg, =
1/2, seus resultados porém ndo conseguiram relatar claramente isso, conforme podemos verifi-
car a figura (4.5)), onde encontrou curvas para diversos valores de frustracdes, 0, 0.2, 0.3, 0.4,
0.5 e 0.7. Esse resultado foi extraido através do modelo de Heisenberg (J; — J>). No entanto
dentre estes resultados ndo encontra-se os resultados para a fase desordenada delimitado entre
0.5 < Jy/J1 < 0.65.

E baseado nessas informagdes referenciais, que buscamos através da EFT (Teoria do Campo
Efetivo) obter qualitativamente este resultado e também, se houver, alguma diferenciacdo de
carater significativo, como por exemplo, resultados nesta possivel fase desordenada. Através da
teoria EFT aliada a técnica do operador diferencial, conseguimos resultados bem motivadores,
para o modelo de Heisenberg na rede quadrada a baixas temperaturas. Obtivemos um platd em
m/msq para a fase desordenada conforme figura (4.15)), onde esta é caracterizada por pequenos
platores. Atribuimos este resultado, onde encontramos um platd em m/mg,; = 1/2, a técnica
aplicada, que nos permite o uso de um aglomerado de spin mais amplo. Esse resultado foi
obtido para o ~ (0.51.

Numa andlise comparativa com as figuras (.4)) e (4.5), onde encontraram resultados para a
magnetizagdo com valores de frustracdo em torno de J5/J; = 0.5, 0.6 e Jo/J; = 0, 0.2, 0.3,

0.4, 0.5, 0.7, respectivamente, atribuimos nosso resultado para o ~ 0.51, satisfatorio.
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Figura 4.15: Estrutura de platd na magnetizacao para a fase desordenada com v >~ 0.51.
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Capitulo 5

Conclusoes e perspectivas futuras

Foram apresentados neste trabalho um amplo estudo de transicdes de fases referentes a sis-
temas que apresentam frustracdo magnética, esse estudo foi desenvolvido em modelos de spins
com interagdes competitivas. Novos ordenamentos foram verificados a partir da influéncia de
campo magnético externo aplicado ao sistema de spin. Nos diagramas de fases obtidos pode-
mos observar os comportamentos de criticalidade das fases caolinear (CAF), colinear-1 (CAF1)
e colinear-2 (CAF2), para redes cristalinas do tipo quadrada (2d) e ctbica simples (3d). Os
modelos deste trabalho foram estudados pela Teoria de Campo Efetivo (EFT) via Técnica do
Operador Diferencial (TOD).

Nos capitulos 1 e 2 apresentamos uma breve discussdo do estudo de comportamento mul-
ticritico em modelos de spins e resultados experimentais de compostos magnéticos. Apresen-
tamos no capitulo-2 um estudo sobre a teoria de campo efetivo que foi a técnica utilizada no
desenvolvimento desta tese. Sendo que neste capitulo foi ainda feito uma aplicacdo da EFT
em modelos com frustragdo magnética sem campo externo, tratamento esse ja desenvolvido por
Viana e de Sousa [78] e que serviu de referéncia para esta tese.

No capitulo-3 determinamos o diagrama de fase no plano temperatura-campo para o modelo
de Heisenberg (J; — J5) de spin 1/2 para redes quadrada e cibica simples na presen¢a de um
campo longitudinal. Nos diagramas de fase foram obtidas linhas de transi¢do de segunda ordem
referentes as transi¢des de fases dos tipos CAF-CAF1, CAF1-CAF2, CAF2-PMI. Para alguns
casos o diagrama de fase de 7-H obtido neste trabalho reproduz o diagrama de fase no aspecto
qualitativo obtido pelo método de Wang Landau, estes resultados melhoram quando crescemos
o tamanho do aglomerado até EFT-4.

Finalmente, no capitulo-4 estudamos o comportamento de platores no plano M-H. Esses pla-
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tores foram estudados nos casos Ising e Heisenberg isotrépico na presenca do campo. Usando
EFT-2 e EFT-4 para redes quadrada e cibica simples foram obtidos diversos comportamentos
de platores no plano M-H, nos casos em que variamos o parametro de frustragdo, temperatura
e o parametro de dimensdo (\). Cada plat6 indica a regido de dominio das fases CAF, CAF1,
CAF2 e PML

Como perspectivas para futuros trabalhos desejamos implementar a teoria de campo efetivo
em modelos de spins que apresentam frustracao de spins na presenca de campos externos longi-
tudinal e transverso a fim de investigar transi¢oes de fase quantica neste tipo de sistema. Assim
bem como estudar este tipo de sistema para spins com S > 1/2 com o objetivo de investigar
a influéncia do valor do spin na criticalidade das fases que sdo caracteristicas em sistemas de

spins frustrados.
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Apéndice A
Procedimentos Numericos

Todos os resultados, graficos, apresentados neste trabalho foram obtidos a partir da utilizagdo
de alguns procedimentos numéricos, como por exemplo o método de Newton Raphson para
de sistema de equagdes nao lineares, e para a implementagdo computacional foi utilizada a
linguagem fortran. Faremos, entdo uma pequena abordagem da forma como foram utilizados
estes métodos numéricos neste trabalho.

O método de Newton-Raphson é o método numérico mais eficiente para determinacdo de
raiz de uma equacdo linear e ndo linear, pois 0 mesmo converge, rapidamente, para uma das
raizes da equacdo dada, mesmo que a condi¢do inicial usada ndo seja tdo proxima da raiz. Estes
fatores sdo superiores a outros métodos conhecidos. Contudo, o método apresenta problema
de determinar uma udnica raiz, desta forma para uma equacdo polinomial, por exemplo, de grau

q > 2, o método sozinho nio determina, facilmente, todas as q raizes da equacao polinomial.

A.0.4 Diagonalizacio Numérica e Métodos Numéricos

Quando utilizamos a teoria do Campo Efetivo para um aglomerado com N sitios centrais
devemos determinar os operadores componentes de spins correspondentes a S7, SY e S7 sendo
que i = 1,2, ... refere-se ao sitio central. Para um sistema magnético de spin S = 1/2com N =
2 sitios centrais, por exemplo, temos a seguinte base formado pelos estados: | + +) = |1, 1),
|+—)=11,-1),|-+)=|—-1,1)e|——) = | — 1, —1) ou seja, temos uma base, formada por
estados do tipo | ny, no) sendo que n; = +1. Para um aglomerado com N = 4 sitios centrais
temos a base formada por estados do tipo | n;,n2,n3,4) onde n; = £1. A determinagio dos

operadores S € realizado a partir do seguinte processo para o caso, por exemplo, de N = 2:
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[ (1sepy sel2) (11sels) (1sel) |
5o 5oy | ST (218712) (2lsi8) (2lsei) "
(B1Se) (31S12) (31Se13) (3]Se])
| AlSeln) 41se2) (4S8 (4lSel)

sendo na matriz dada, | + +) = |1), | + —) = [2), | — +) = |3) e | — —) = |4). Cada operador
S¢* atua somente no estado referente ao sitio i, a partir das seguintes relagdes para um sistema

de spin S=1/2:

Siﬂ|ian2> - ‘:F?n2>

S5ln1, £) = |n1, F)

SY|E, ny) = Li|F,n

) il 2) '|3F 2) (A2)
S¥|ny, +) = +ilng, F)

Sf\nl,m) = nl’n17n2>

L Sf\nl,m) = nglnl,m}

Abaixo mostramos a matriz que obtivemos com esse processo para na Teoria do Campo Efetivo

para N=2 sitios centrais para o sistema de Heisenberg (capitulo 3), onde esta € diagonalizada

exatamente.
—K+Cy+Cp 0 0 0
0 -K+C4—-Cpg —2K 0
— BHy =
0 —2K - K—-Cysy+0Cp 0
0 0 0 -K-C4—-0Cp

(A3)

O mesmo processo é realizado para outra quantidade N de sitios centrais, como por exemplo
N = 4. Ocultaremos as matrizes para N = 4 devido sua extensdo, partiremos ja de sua
diagonalizacio. E através da diagonizagdo da derivada da funcdo de particdo Z,(7) que a
magnetizacao de sub-rede, nosso parametro de ordem, de cada uma das fases que procuramos

para o aglomerado com N = 4 spins é encontrada e é dada por

8:1:'1
onde
ZAF = Tp e P (7), (A.5)
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sendo —FH4F o operador, onde na diagonal principal da matriz, representada por esse operador
¢ dada em blocos. Para diagonilizar essa matriz e encontrar seus auto-valores para na sequéncia

resolver a funcdo de particdo devemos determinar a equagdo a seguir,

det(—BHAE — X\, I) =0, (A.6)

sendo )\, o conjunto de autovalores a ser encontrado. Para a obten¢@o das raizes iremos utilizar
o método de Newton-Rapson para convergéncia de raizes juntamente com o método de Briot-
Ruffini e assim conseguiremos calcular o valor do polindmio p(\).

Vejamos do que se trata 0 método de Briot-Ruffini, este método consiste na determinagdo
do valor do polindmio P(x,) de grau n em sua forma fatorada. Uma outra forma que que é

conhecido esse método é como “método da divisao sintética”. Entdo teremos,

n

P(z) = (v — m), (A7)
i=1
onde p; sdo as raizes de P(x), ou seja, P(x) de grau n pode ser escrito como

P(x) = apz™ 4 ap12" " + a0z + L+ . (A.8)

Podemos escrever agora P(x) como um produto de polindmio de primeiro grau (grau 1) (z — p)
(sendo p for um nimero qualquer), por um polindmio I';,_;(x) de grau n-1 mais o resto R(x),

em forma matematica ficara assim,
P(x) = (z = p)l'na(z) + R(x). (A.9)
Fazendo a derivacdo em relacdo a x teremos,
P'() = Tos(a) + (& — )Ty () + R/ (a). (A.10)

E se ;1 = pp € raiz de P(x) ficamos com

R(z) =0, (A.11)
P(z) = (z — p1)Tn-a(z), Tna(z) # 0, (A.12)
P'(pn) = Thoa(pa), (A.13)

e da igualdade dos polindmios de (A.13), os coeficientes de P’(x) e I',,_1 (x) serdo os mesmos. e
consequentemente determinando a raiz «; determinaremos I',,_1(x). E 0 mesmo processo feito

para',_;(z) e [',_s(x) e bem como para os outros encontraremos a forma fatorada[A.7]
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E € com essa praticidade que podemos combinar este método, que acabamos de ver, com o
método de Newton-Raphson para encontrar todas as raizes do polindmio de grau n. Para uma
maior assimilagcdo da jun¢do desses dois métodos vejamos, por exemplo: seja o polindmio P(x)
dado por P(x) = azx® + ayx?® + ayx,. Os coeficientes b; do polindmio I'y(x) sdo obtidos pelo

método Briot-Ruffini através do método iterativo abaixo
by = a; + biip,i = (m—1)(m—2),...,3,2,1,0. (A.14)

Teremos entdo para o polindmio dado pela equacdo (A.T3) as seguintes expressdes

by = as (A.15)

by = ag + b3pu = az = azp (A.16)
b1 = ay + aspt + aspo (A.17)
by = ag + b (A.18)

A partir deste é facilmente possivel verificar que da expressao (A.14)) os coeficientes b; sdo

os mesmos coeficientes do polindomio obtido pela derivacao de P(x), entdo teremos

P! = byp® + by + by (A.19)

Ja conhecendo entio P(x) e P’(x) podemos finalmente agora utilizar o método de Newton-

Raphson, ou seja
P(z,)
Tpt1 = Tn — )
o P'(xn)

para se determinar cada raiz de ;. de P(x). A determinacdo de uma das raizes para o polindmio

(A.20)

P(x), a partir do método iterativo de Briot-Ruffini dado por (A.14)), deve parar somente quando
P(z, = p;) < abs(e) , onde € é o zero adotado para a fun¢do. Apds o procedimento de
determinacdo de raizes ja se é possivel encontrar numericamente a fungio de parti¢do Zy (%) e

sendo

m = (S5) = ~—In(Z), (A21)
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o parametro de ordem da fase correspondente a diagonalizacdo realizada, a magnetizacdo, é

encontrada através da derivagdo numérica a seguir

0 1

—ZN(I'l,ZEQ, awl) = ﬂ[

O ZN(171+A7I'2,...,ZEZ‘) _ZN(ml —A7$2,...,$Z‘)], (A22)

Contudo surge uma questao envolvendo o valor A, que nao pode ser grande nem muito pequeno,
pois nos dois casos a derivada diverge, normalmente em todos os modelos e para varias funcdes
verificadas o melhor valor a ser usado é A ~ 10~3. Entretanto ainda foi preciso utilizarmos em
alguns modelos que trabalhamos uma outra aproximac¢ao numérica dada no caso por ponto ndao

centralizado escrito por

0 1 1 1
—2Z oxy) = —[h — =h?>+ =h> — ... A2
o N($17$2, ,sz) A[h 2h + 3h ]7 ( 3)

onde h = ZN(ZL'l + A,JZ‘Q, ,$Z) — ZN<.I'1 — A,.Z'Q, ,fﬂl)
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