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Resumo

Neste trabalho investigamos os efeitos de diluicdo e frustragdo nas
propriedades termodinamicas e os diagramas de fase nos modelos de Heisenberg e Ising
quase-bidimensional. Usamos o formalismo das fun¢des de Green de Zubarev e obtivemos
as propriedades magnéticas do modelo de Heisenberg antiferromagnético quase-
bidimensional de spin }%. Determinamos o limite de estabilidade da fase antiferromagnética
em fungdo da concentragdo dos buracos no plano CuO; e da dilui¢do do Cu pelo Zn.
Simulamos o ponto de maximo do diagrama de fase no plano (T,z) previsto
experimentalmente para o composto La,SryCu;,Zn,04. No modelo de Heisenberg o
efeito da frustracao é simulado pelo parametro A=A¢(1-x/x.), medindo a interagdo entre os
planos de CuQO,. O efeito da diluicao que esta presente no plano xy ¢ teoricamente descrito
fenomenologicamente para pequeno valor de z através de uma interagdo efetiva J(1-z)
(aproximagao tipo campo médio). Estendemos o presente formalismo para incluir interagdo
de longo alcance no modelo de Heisenberg unidimensional antiferromagnético frustrado e
verificamos auséncia de ordem magnética para p > 1 (onde p € o parametro do decaimento
da interagdo, i.e., J,= J/n®). Estudamos também as propriedades termodinidmicas do modelo
de Ising diluido decorado de forma quenched com interagdes competitivas através da
técnica do operador diferencial unida a teoria de campo efetivo. O modelo de Ising
decorado com interagcdes competitivas € utilizado para descrever qualitativamente as
propriedades termodindmicas dos compostos supercondutores baseados em planos de
cobre-oxigénio na sua fase isolante (antiferromagnética). O modelo consiste de planos nos
quais os spins nodais interagem antiferromagneticamente (Jo < 0) com seus primeiros
vizinhos (simulando a interacdo Cu-Cu), e ferromagneticamente (Jp > 0) com os spins
decoradores (simulando a interacdo Cu-O), os quais sdo distribuidos aleatoriamente de
forma quenched sobre wuma rede Dbidimensional. Os planos interagem
antiferromagneticamente com uma fraca interacao de troca (i.e., J'a = AJa, A = 10'5). Além
disso, em nosso modelo alguns sitios magnéticos (atomos de Cu) sdo substituidos por sitios
nao magnéticos. Discutimos além das propriedades termodinamicas do sistema o limite de
estabilidade antiferromagnética nos diagramas de fase (T,p) e (T,z), para varios valores do
parametro de frustragdao (o = Jx\JF) € campo magnético. Observamos que certos intervalos
de valores de a, o sistema apresenta um comportamento reentrante em baixas temperaturas

o que se reflete nas propriedades termodinamicas.



Abstract

In this work, we investigate the effect of dilution and frustration in the
thermodynamic properties and the phase diagrams using the quasi-two-dimensional Heisenberg
and Ising models. We use the Zubarev Green’s function formalism and obtain the magnetic
properties of the quasi-two-dimensional antiferromagnetic spin 2> Heisenberg model. We
determine the limit of the stability of the antiferromagnetic phase as a function of the
concentration of the holes in the CuO; plane and dilution of the Cu by Zn. We simulate the
point of maximum of the phase diagram in the plane (T,z) following the experimental data for
the La, SryCu;,Zn,04 compounds. In the Heisenberg model the effect of the frustration is
simulated by the parameter A=Ao(1-x/X.), which measures the interaction between the CuO,
planes. The effect of dilution present in the xy-plane is described theoretically by a small value
for z through an effective interaction J(1-z) (mean field approach). We extend the present
formalism to include long-range interaction in the antiferromagnetic one-dimensional
Heisenberg frustrated model and verify the absence of magnetic order for p>1 (where p is the
decay interaction parameter, i.e., J;=J/n"). We also study the thermodynamic properties of the
quenched decorated diluted Ising model with competitive interactions, using the differential
operator technique with the effective field. The decorated Ising model with competitive
interactions used is herein to describe the magnetic properties of the copper-oxide plane
containing superconductor compounds in the insulating phase (antiferromagnetic). The model
consists of planes in which the nodal spins interact antiferromagnetically (Ja<0) with their
nearest-neighbors, and ferromagnetically (Jp>0) with the quenched spins that decorate the
bonds (simulating the Cu-O interaction), and distributed randomly over the two-dimensional
lattice. The planes interact antiferromagnetically with weak-exchange interaction (i.e.,
J,=24J,,A=10" ). Moreover, in our model some magnetic sites (atoms of Cu) are
substituted by non-magnetic sites. We study the thermodynamic properties of the system and
the limit of antiferromagnetic stability in the phase diagrams (T,p) and (T,z), for some values
of the frustration parameter (¢= Jo\Jr) and magnetic field. We observe for some values o, the
system presents a reentrant behavior in low temperatures, which also is reflected in the

thermodynamic properties.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Aspectos gerais

As propriedades criticas em sistemas quanticos de baixa dimensionalidade tém des-
pertado o interesse da comunidade cientifica na drea da Fisica da Matéria Condensada,
tanto do ponto de vista tedrico como experimental. Em particular, o modelo de Heisen-
berg de spin % antiferromagnético em duas dimensdes (2d) ¢ um dos mais discutidos na
literatura por causa das grandes flutuagoes quanticas em 7" = 0, manifestando-se novos
fenémenos fisicos.

Do ponto de vista experimental, podemos citar a descoberta da transicao spin-Peierls
no composto CuGeQOs [1], a transigdo de fase antiferromagnética (Néel) no isolante

LasCuOy [2], os férmions pesados [3], etc. como excelentes exemplos que tratam do

1
5

modelo de Heisenberg quéntico de spin

Desde a descoberta dos supercondutores formados por 6xidos de cobre [4], que se tem
dedicado um grande esforco ao estudo destes compostos. Para os fisicos tedricos este tema
¢é de grande motivacao, pois até o momento nao se conhece uma teoria microscépica com-
pleta capaz de explicar todas as propriedades destes novos supercondutores haja visto,

que os supercondutores tradicionais (baixas temperaturas T,,., = 25K ), por exemplo,

Hg, Al, etc., apresentam uma teoria microscépica rigorosa capaz de explicar todas as



suas propriedades (teoria BCS) [5]. Existem na literatura alguns autores que consideram
a teoria BCS adequada para a descricao dos novos supercondutores de altas temperaturas
[6], porém essas teorias nao conseguem explicar todas as propriedades desses novos ma-
teriais, considerando a teoria BCS incompleta, faltando alguns ajustes tedricos. Outros
grupos, menos conservadores, acreditam que deve existir uma nova teoria para descrever
as propriedades desses novos materiais, no qual o magnetismo ¢ um ingrediente essencial
para explicar a origem das altas temperaturas dos novos supercondutores que apresentam
uma caracteristica em comum: sao compostos formados por planos de CuO, [7]-[9]. Nesse
contexto, o completo entendimento da influéncia das propriedades magnéticas dos planos
de C'uO, nas fases isolante e metédlica dos compostos Las_,Ba,CuQy, Las_.Sr,CuOy,
etc. reveste-se de uma importancia fundamental para elucidacao da origem do fenomeno
da supercondutividade em altas temperaturas.

Evidéncias experimentais, incluindo espalhamento de néutrons [10]-[12], rotagao de
muon-spin [13, 14|, técnica de ressonéncia nuclear em quadrupolos [15], e medidas uti-
lizando Mossbauer [16], dao suporte ao fato de que o magnetismo é um ingrediente
importante para a compreensao do comportamento dos supercondutores baseados em
oxidos metdlicos de cobre.

O composto nao dopado LasCuQ, é um isolante com interacao antiferromagnética
(AF) entre os spins do cobre (Cu), no plano CuQOy ( J4 = 1300K ) e entre planos de
CuOy ( Jy = XJ4, A = 1075 ) sendo, portanto, um sistema quase-bidimensional. Varios
experimentos em espalhamento de néutrons tém confirmado a ordem AF do LasCuQOy
[4], com uma temperatura de transicao de Néel da ordem de Ty = 300K e que suas
propriedades magnéticas podem ser descritas por um modelo de Heisenberg AF de spin-
$ quase-bidimensional [17]. Devido ao teorema de Mermin-Wagner [18], o qual garante
que o modelo de Heisenberg 2d na auséncia de anisotropias apresenta T = 0, deve-se
supor que o composto LasCuQy, para ser descrito por um modelo de Heisenberg AF,
deve apresentar algum tipo de anisotropia, por exemplo, anisotropia de troca (A) entre

spins no plano de CuOs ou entre os planos (), pois s6 assim tem-se Ty # 0. O pequeno



valor de A sugere um pequeno efeito sobre a correlacao de spin 2d para 1" < Tl ; por isso
as propriedades calculadas a T' = 0 para um plano isolado de CuOy sao independentes
de \.

Quando se dopa com elemento alcalino, por exemplo, Ba ou Sr, o composto isolante
antiferromagnético LasCuQy, apresenta um desbalanceamento de carga criando assim um
buraco (carga +e) com uma fracdo de x fons de oxigénio que estao situados entre atomos
de cobre (Cu) dos planos de CuOs, resultando assim no composto Las_, (S, Ba),CuO,
(compostos 2 — 1 — 4). A cada fon de oxigénio (O~?%) estd associado um spin efetivo,
de valor S = %, que passa a interagir ferromagneticamente com seus vizinhos de cobre
mais proximos. Assim, a dopagem do La;CuQ4 tem como efeito o de introduzir inte-
racoes competitivas predominantemente nos planos de C'uO, fazendo com que se tenha
a presenca de frustragdo magnética. A criagao dos buracos de oxigénio nos compostos
2 — 1 — 4 afeta as propriedades eletronicas e magnéticas do sistema, com isto T ()
decrescera rapidamente com o aumento de x e tornar-se-a zero numa dada concentracao
critica z., por exemplo, x. = 2, 5% para o composto Las_, Ba,CuQOy4, onde o fendbmeno da
supercondutividade comega a se manifestar. Correlagoes magnéticas nos planos de CuO,
existem sobre toda a fase supercondutora, [4, 19] na qual sao as flutuagoes (quénticas)
magnéticas as responsaveis pelas correntes supercondutoras [4, 7]. A destrui¢ao da fase
supercondutora ocorre em torno de z = z; = 25% [20] e é acompanhada por uma
transicao de fase estrutural. O esquema do diagrama de fase ¢ mostrado na Fig.(1.1).

Outro aspecto interessante observado nesses compostos supercondutores em altas tem-
peraturas, e que tem sido investigado [21]-[25], ¢ a influéncia da substitui¢ao (diluigao)
de dtomos de cobre (magnético de spin %) por fons nao magnéticos de zinco ou magnésio
nas fases antiferromagnética e supercondutora. Essa diluicao tem como objetivo destruir
essas duas fases, diminuindo gradualmente a temperatura de transicao. Por exemplo,
no composto diluido LasCuy_.Zn.04, a ordem AF persiste até altas concentragoes em
torno de z. = 25% (concentragao de percolagao 3d), isto é, Ty vai a zero em z = z.. Por

outro lado, a presenga de uma pequena concentragao de elementos alcalinos (Ba ou Sr)



AF

S

Figura 1.1: Esquema do diagrama de fase, como funcao da concentracao dos buracos
x. AF = antiferromagnética; SG = vidro de spin; I = isolante; M = metal; SC =
supercondutor; O = ortorrombica; T = tetragonal [9)].

(. = 2,5%) a ordem AF no composto 2 — 1 — 4 é drasticamente destruida, e esse efeito
deve-se ao fendmeno de frustracao magnética presente no sistema.

O estudo tedrico de modelos magnéticos diluidos (sitio ou ligagao) tem sido feito desde
h& muito tempo, onde citamos o excelente artigo de revisao do Stinchcombe [26]. Para
descrever o diagrama de fase do composto LasCu;_.Zn,04, Cheong e colaboradores
[22] tém argumentado que um modelo de Heisenberg quase 2d tem que ser utilizado
para descrever a curva critica Ty (z) (veja Fig.1.2) e susceptibilidade magnética obtidas
experimentalmente.

Hiicker e colaboradores [24] estudaram o diagrama de fase do composto Lag_,Sr,Cu;_,
Zn,0, e observaram resultados surpreendentes: i) a presenca da impureza Zn afeta a con-
centragao de buracos de oxigénio, introduzida pelo elemento alcalino Sr. Numa amostra
de concentracao de z = 15%, a concentracao critica x,. de buracos é aproximadamente
3%, isto é, maior do que o sistema puro (z = 0) que é x. = 2%; ii) no plano T versus z

e para x = 0.017 a temperatura de Néel tem um ponto de méaximo. Estudos de grupo
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Figura 1.2: Temperatura de Néel normalizada [Ty /Ty (max)| vs concentragdo de fons
nao magnéticos em vérios magnetos quase-2d [22].

de renormalizagdo (modelo sigma nao linear) [23] mostraram a sensibilidade do ponto de
méximo (item ii) com a concentrac¢do x, porém o item i), que mostra z.(z) > x.(z = 0),
nao foi esclarecido teoricamente. O modelo utilizado na Ref. [23] ndo reflete adequada-
mente todos os ingredientes microscépicos do sistema, faltando assim uma anélise tedrica

mais precisa.

1.2 Ordenamento Magnético

Aos cristais quer sejam ferromagnéticos (F) ou antiferromagnéticos (AF) sao lhes
atribuidos grandezas para fins de caracterizagao de seus ordenamentos. De acordo com
a experiéncia, microscopicamente os cristais sao formados por varios elétrons resultando
no spin total (spin + momento angular), os quais sdo propriedades que podem assumir

nimeros inteiros ou semi-inteiros, segundo as regras de Hund, e portanto, em funcao deles,



define-se nos cristais F ou AF grandezas macroscépicas que os caracterizam mediante esse

efeito coletivo dos momentos magnéticos. A magnetizagdo na matéria é medida através
. N — — —> — .

dos momentos de dipolo /(= —gugJ, onde J = L + S) que os dotam, ou seja, a

soma dos momentos de dipolo por unidade de volume caracteriza a magnetizacao, definida

Ccomo

— 1

onde (...) representa a média térmica. Além da magnetizagdo vérias outras grandezas
termodinamicas, como, por exemplo, calor especifico podem ser calculadas. Experimen-
talmente e teoricamente, a magnetizacao total caracteriza o pardmetro de ordem, e no
caso do sistema antiferromagnético o parametro de ordem é a magnetizacao alternada ou
staggered.

A descricao microscépica de um sélido magnético envolve trés problemas distintos:
i) a natureza dos portadores de momentos magnéticos; ii) a origem das interagoes en-
tre eles; iii) a termodinamica do sistema constituido por um conjunto de portadores de
momento magnético em interagao. A interacao entre os momentos magnéticos existente
num soélido é responsavel pela ordem magnética. Um cristal estd ordenado ferromagneti-
camente, quando essa interagao ordena em média os momentos magnéticos numa dada
direc@o (eixo facil), para temperatura inferior a 7, (temperatura de Curie), resultando
assim numa magnetizagdo espontdnea nao nula. Se a energia térmica kg7 for maior
que a energia de interagao entre os momentos magnéticos .J, a ordem ferromagnética é
quebrada, e dizemos que o sistema sofreu uma transicao de fase, como, por exemplo, ferro-
paramagnética. Na figura (1.3) temos o comportamento da magnetizagdo espontanea de
um cristal ferromagnético de niquel.

Exemplos tipicos de materiais ferromagnéticos sao Fe, Co e Ni, e esses sao to-
dos metélicos e descritos microscopicamente através de modelos itinerantes (Hubbard).
Porém, o tratamento qualitativo das propriedades magnéticas podem ser aproximada-

mente descrito pelo modelo de Heisenberg (spins localizados-isolante).

6
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Figura 1.3: Comportamento da magnetizacao do niquel em funcao da temperatura, jun-
tamente com a curva tedrica para S = % obtida por teoria de campo médio. Os valores
experimentais foram obtidos por P. Weiss e R. Forrer, Ann. Phys. 5, 153 (1926).

Em compostos antiferromagnéticos, por exemplo, MnF,, FekFy, CoFs, os momentos
magnéticos em média se orientam antiparalelamente. Este ordenamento nao é aleatério
(paramagnético), mas cada spin da rede cristalina interage com seus primeiros vizinhos,
cujo minimo de energia corresponde os momentos magnéticos antiparalelos. Por esta
razao, um antiferromagneto consiste de um conjunto de subredes A (spin up 1) e B (spin
down |), tendo cada uma um valor médio dos momentos magnéticos, que corresponde a
magnetizagao de subrede, nao nulo na auséncia de campo externo. Este tipo de ordena-
mento magnético ocorre em temperatura do antiferromagneto inferior a Ty (temperatura
de Néel).

Podemos citar outro tipo de ordenamento comum nos cristais denominado de ferri-
magnetismo. Neste tipo de ordenamento, os momentos se ordenam antiparalelos, sendo
que, as magnitudes dos momentos das duas subredes na auséncia de campo externo sao

diferentes, ou seja, nao hd compensacao da magnetizagao, como ocorre nos antiferromag-



netos (My + Mp = 0). Exemplos destes tipos de compostos temos os constituidos por
metais de transi¢ao, tais como: MnO.Fey03,3Y>05.5Fe;03. Existe uma temperatura
critica T, para os ferrimagnetos no qual M = M,y + Mp se anula, mas mesmo antes
deste valor critico 7, temos uma temperatura de compensagao Tr,(M4 = —Mp) onde M
também se anula, nao caracterizando uma transicao de fase.

Outra grandeza importante para identificar a ordem magnética de um sistema, tanto
do ponto de vista tedrico como experimental, é a susceptibilidade magnética (). Essa
grandeza macroscopica mede a resposta do material devido aos seus momentos magnéti-
cos quando é colocado sob a acao de um campo magnético externo. Matematicamente
essa grandeza y é definida por

op  OM,

X = 8—H/5’ (1-2)

onde x** é o elemento (tensor de ordem dois) da matriz y, M, e H, correspondem
a componte a = z,v, 2 da magnetizacao e campo magnético, respectivamente. Neste
trabalho de tese, limitaremos apenas a aplicacao do campo magnético ao longo do eixo
fécil de magnetizacao, portanto, s6 teremos com isto uma tinica componente para o tensor

susceptibilidade x que é expressa por

oM

=55 (1.3)

X

As primeiras medidas experimentais para x foram feitas, em 1895, pelo fisico francés
Pierre Curie [27]. Ele mostrou que as substancias paramagnéticas (auséncia de magne-
tizagdo espontanea, i.e., M (T, H = 0) = 0) apresentam uma susceptibilidade magnética
a campo nulo (,) positiva e inversamente proporcional a temperatura, conhecida como

lei de Curie

C
Xo = T7 (14)

onde C é a constante de Curie. A lei de Curie, expressa pela Eq.(1.4), é encontrada em



substancias que possuem momentos magnéticos localizados (isolantes) nao interagentes
(livres). Com a aplica¢ao de um campo magnético externo H, os momentos magnéticos se
acoplam energeticamente com este campo devido a energia Zeeman (—ﬁ) . ﬁ), fazendo
com que esses momentos se orientem na dire¢ao de H (minimo de energia) e desorde-
nam devido ao ruido térmico, assim a magnetizacao induzida M (T, H) decrescera com o
aumento da temperatura.

Curie também estudou o comportamento da magnetizacao de substancias que apre-
sentam magnetismo espontaneo, (H = 0), que mais tarde ficou conhecido como materiais
ferromagnéticos, como fungao da temperatura. Ele verificou que existe uma temperatura
caracteristica, denominada de temperatura de Curie (7,), acima da qual esses materiais
ferromagnéticos se comportam como paramagnéticos (auséncia de magnetizacao).

Analisando a susceptibilidade a campo nulo, Curie verificou que esta diverge em

T = T. nos materiais ferromagnéticos segundo a lei assintética

B C
Xo = |T _ Tc|'ya

(1.5)
onde v é um expoente (critico), praticamente constante para um dado material com
mesma simetria, que caracteriza a divergéncia da susceptibilidade na criticalidade (71" ~
T.).

Uma caracteristica marcante nos compostos antiferromagnéticos que diferenciam dos
ferromagnéticos é que a susceptibilidade apresenta um ponto de maximo na temperatura
de Néel (Ty), enquanto o ferromagneto diverge em T, de acordo com a lei de Curie,
Eq.(1.5).

Apés apresentacao de resultados experimentais de grandezas magnéticas por Pierre
Curie, uma corrida crescente surgiu para reproduzir essas medidas. A primeira teoria
bem sucedida foi apresentada por Weiss em 1905 [28], mas este nao foi capaz de ex-
plicar a origem microscopica da interagao existente entre os momentos magnéticos para
resultar numa ordem (grande) magnética. Inicialmente, pensou-se que a interagao entre

os momentos magnéticos fosse do tipo dipolar. Mas, por um cédlculo simples de ordem



de grandeza, é possivel mostrar que a natureza da interacao é eletrostdtica. Com efeito,
sendo a energia J de interagao magnética dipolar proporcional a ’;—21??’, sendo /15 0 magneton
de Bohr e a o parametro da rede cristalina [a ~ 1A4°], obtém-se J ~ 10716 — 10" 7erg.
Por outro lado, a destruicao da ordem magnética corresponde ao seguinte balancea-
mento energético kg1, ~ J, portanto, com esta interpretacao microscépica estimamos

T. ~ 107! — 102K, muito menor que os valores experimentais T, ~ 10*K. No entanto,

e2

se assumirmos que a energia de interagao J seja de origem eletrostdtica, isto ¢, J ~ <,
obtemos a estimativa correta para a temperatura critica dos ferromagnetos tradicionais.
Na primeira vista, parece ser muito estranho como uma energia de origem eletrostédtica
faz com que os momentos magnéticos nos soélidos cristalinos (ou até amorfos) fiquem
configurados numa dada direcao especifica. Deve-se resaltar que, no sélido temos a pre-
senga dos dois tipos de interagoes (eletrostética e dipolar), mas para explicar o forte
magnetismo na matéria apenas a eletrostética é relevante. Por outro lado, alguns com-
postos metélicos diluidos, por exemplo o Fu,Sr;_,S, no regime de altas concentragoes
(baixas temperaturas criticas) apresentam uma fase denominada de vidro de spin, no

qual a energia dipolar é fundamental para o entendimento das medidas experimentais

129].

1.2.1 Modelo de Heisenberg

Somente com o desenvolvimento da mecanica quéntica, principalmente a partir de
1926 quando a equacao de Schrodinger foi proposta, que foi possivel desvendar a ver-
dadeira origem da forte interagao responsavel pelo magnetismo.

Para explicar o fenémeno do magnetismo, do ponto de vista microscépico, Heisenberg
[30] propds que o forte alinhamento dos spins num ferromagneto decorria de seus vizinhos
mais préximos. Essa energia de troca, também proposta independentemente por Frenkel
[31] e Dorfman [32], corresponde fisicamente a diferenga de energia entre as configuragoes
de spins paralelos (11) e antiparalelos (1]). A interacao existente entre os spins de uma

dada rede nao ¢ originada (ou ha pouquissima contribuigao) da interagao dipolo-dipolo
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dos momentos magnéticos discretos ou acoplamento spin-érbita.

Para elucidar a natureza da interacao de troca devemos resolver o Hamiltoniano de
dois elétrons via teoria de perturbagao, ji que a solucao exata nao é possivel. A per-
turbacao ¢é atribuida ao potencial de interagao elétron-elétron. Considerando a presenga
desse potencial resolve-se o problema com aproximacao de primeira ordem na teoria de
perturbagao degenerada.

O principio de exclusao de Pauli obriga que as auto-funcoes de onda total dos férmions
sejam antisimétricas. Fisicamente, o estado singleto corresponde ao estado dos spins
antiparalelos (T]), funcdo de onda antisimétrica, e o tripleto paralelos (171), fungao de
onda simétrica. Com aplicacao da teoria de perturbacao em primeira ordem e tomando
a diferenca de energia entre esses estados, encontramos o valor da energia de troca,
denominada por J. A energia de troca tem a propriedade de decrescer rapidamente
(exponencial) com a distancia entre os fons, em contraste com a interagdo coulombiana
que decresce mais lentamente (’: %) A razao é que J contém o produto de fungoes de
onda de elétrons ligados em diferentes micleos, portanto, J dependera do envolvimento
(overlap) das fungoes de onda, e esse overlap decresce exponencialmente com a distancia
(7). Dessa maneira, a interagao de troca corresponde a uma interacao de curto alcance.

A solugao da equagao de Schrodinger para o Hamiltoniano do sistema de dois elétrons
pode ser obtida com a definicdo de um operador que possua autovalor F (S =0) no
estado singleto e £ (S = 1) no estado tripleto, onde £ (S =0) e E (S =1) dependem
da interacao de troca J. Portanto, usando as relacoes dos operadores de spin S? e
S? (i = 1,2) com base na auto-fun¢ao de onda e redefinindo o ponto zero das energias

encontramos

Hip = —JS; - Ss. (1.6)

Para um sistema de N particulas (elétrons) interagentes podemos escrever o Hamil-
toniano (1.6), através de uma combinagao de pares de ligagoes distintas, em um cristal,

envolvendo acoplamento spin-spin descrito por
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]

onde J;; ¢ a energia de troca entre dois pares de fons ¢ e j, o somatério é feito sobre
todos os pares circundantes a um sitio 7 particular (primeiros, segundos, etc. vizinhos),
S; = (SF,SY,S7) é o operador de spin no sftio ¢ da rede cristalina e S¥ (v = x,y,2) € a
componente v do operador de spin no sitio 7. Se J;; > 0 e J;; < 0 correspondem as con-
figuragbes dos spins (no estado fundamenta, 7" = 0) paralelos (estado ferromagnético) e
antiparalelos (estado antiferromagnético), respectivamente. A Eq.(1.7) ¢ conhecida como
modelo de Heisenberg isotrépico pois as trés diregoes no espaco da interacao apresentam

a mesma probabilidade de orientacao (i.e., (S¥) = (SY) = (S?)).

1.2.2 Outras Interagoes

A interacao de troca (e supertroca) se caracteriza pelo fato de ser independente da
orientacao dos spins, conseqiientemente o Hamiltoniano deve ser invariante por rotacao de
spin. Essa transformagao implica que o Hamiltoniano deve conter apenas termos pares
de operadores S?, onde a forma aproximada (1.7) representa o Hamiltoniano bilinear.

Vidrios outros termos de interacoes poderao ser incluidos para o verdadeiro entendimento

microscopico do magnetismo, como, por exemplo, o termo biquadrético

Hy=—=Y J;(S:-8))’ (1.8)

(i.9)
o termo da interagdo antisimétrica Dzyaloshinski e Moriya (DM) (responsavel pela ex-

plica¢do do pequeno ferromagnetismo nos compostos antiferromagnéticos),

7'A(DM = _ZDU (S, x Sj)> (1-9)
(4.9)

onde D;; = —Dj; ¢ um tensor antisimétrico, interacoes de quatro corpos
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Hy = — Z Jin (Si+S;) (S Sk), (1.10)

(i.5,0,k)
etc..

O tipo de estrutura é determinada pela natureza e magnitude das interacoes entre os
momentos magnéticos dos fons que compoem o cristal. A interagdo de troca, de origem
eletrostatica (mais o principio de exclusao de Pauli) responsével pelo ordenamento mag-
nético, é de natureza isotrépica, independe da direcao do spin com respeito ao eixo
cristalino. A energia de troca nao é capaz de definir alguma orientacao especifica dos
momentos magnéticos diferentes com respeito aos eixos cristalogréaficos, mas ela produz
um ordenamento mituo dos spins em vdrios sitios da rede. Fisicamente, as interacoes
dipolar, quadrupolar, spin-érbita sao responsaveis pela existéncia da anisotropia magne-
tocristalina, que se manifesta com a dependéncia da energia do cristal nas orientagoes
dos momentos magnéticos dos d&tomos com relagao ao eixo cristalino.

Um primeiro exemplo de anisotropia presente no cristal é a interacao dipolar que é

representada pelo seguinte Hamiltoniano

_ S,.S; — 3(7,.8:) (7.8,
Hdipolar - _4M2BZ { ] (7”; ) ( 2 ]) } ) (111)
(4,3) K

onde r;; =r; —r; é 0 vetor posi¢do que separa os fons i e j, 7;; = :Tj ¢é o vetor unitério e
[tz 0 magneton de Bohr.

E importante mencionar que tanto no Hamiltoniano de Heisenberg, Eq.(1.7), como
no dipolar, Eq.(1.11), as interagdes spin-spin sao da forma quadritica em termos dos
operadores de spin S; e S; (interacdo bilinear). Fisicamente, podemos interpretar a
energia de troca como sendo a interagao (acoplamento) do momento magnético u; =
gipS; (h=1) com um campo molecular (teoria de Weiss) resultante de todos os outros
momentos magnéticos vizinhos, gerando assim, um campo magnético muito intenso, da
ordem de 10*Oe, explicando microscopicamente a origem do forte magnetismo da matéria.

Um outro tipo importante de interacao que o spin eletroénico ligado no dtomo sente
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é a agao do campo magnético gerado pelo micleo devido ao movimento relativo (orbital)
entre os elétrons e o niicleo. Essa interagao, denominada spin-6rbita, é a responsavel pela

estrutura hiperfina no espectro atoémico, e é descrita pelo seguinte Hamiltoniano

His =Y &(r;) LS, (1.12)

onde & (r;) = 2m127,_ d‘flgfi), ¢ (r;) € a energia potencial elétrica (nicleo-elétron), L; e S; sdo
0s momentos angular e spin, respectivamente no sitio 7.
Utilizando teoria de perturbacao de 2* ordem para a energia de interacao spin-orbita,

a FEq.(1.12) poderd ser reescrita na forma

His= Y AL,SS/ (1.13)
Z(a76)
sendo
. Ly |y (i Lﬂ P
Aﬁ_ng v | | |>, (1.14)
l#p

onde £ = <§2 (r1)> e E° ¢ o autovalor do Hamiltoniano nao perturbado.
O Hamiltoniano usado, habitualmente, para descrever anisotropias ortorrémbicas leva
apenas em conta os termos diagonais, isto é, Agﬁ = Di60:0p. — Ei (002082 — 0ayOsy),

conseqiientemente o Hamiltoniano de anisotropia dado pela Eq.(1.13) ficara

i = = D (577 + DB [(S7)° = (1)?] (1.15)

i
onde para E; = 0 a Eq.(1.15) reduz-se ao caso da anisotropia uniaxial. Nesse caso
para D; < 0 os spins preferem, no minimo de energia, o plano zy e isto corresponde
a diminui¢do do valor médio da componente z do spin [m, = (S7)], enquanto o caso
contrario D; > 0 a diregao z é privilegiada. Vale salientar que o Hamiltoniano dado pela

Eq.(1.15) s6 serd relevante para magnitude de spin maior que & (S > 1), no caso de

1
2 2
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S = % a contribuicao de anisotropia de fon tinico serd constante pois da identidade de

spin temos (S)* = tv=uy,2).

O uso da anisotropia ortorrombica Eq.(1.15) no Hamiltoniano de Heisenberg Eq.(1.7)
com interagao antiferromagnética (J < 0), e presenga de um campo magnético externo
axial (H=HKk, eixo z), foi utilizado por Aharony [33] para explicar a transicao de fase
estrutural dos compostos SrTi03 e LaAlOs. Teoricamente, esse tipo de Hamiltoniano
é importante, também, para prever no diagrama de fase no plano (7, H) um ponto
bicritico.

Por outro lado, o caso da anisotropia uniaxial (F = 0) em conjunto com o modelo
de Ising foi discutido por Blume [34] e Capel [35], hoje conhecido na literatura como
modelo Blume-Capel, para descrever o comportamento da mistura de He® — He*.
Na regiao de anisotropia negativa (D < 0) um ponto tricritico no plano (7, D), onde
separa uma linha critica de segunda ordem de outra de primeira ordem (existéncia de
um calor latente e descontinuidade na magnetizagao), é observado.

Por causa das anisotropias no Hamiltoniano (1.7) podemos aproximar o nosso sis-

tema por um modelo particular, e que numa forma matemadtica escrevemos o seguinte

Hamiltoniano

H==> Jiy (n"SfSy +n'SYSY + 5757) (1.16)
(i5)

onde 1 € [0,1] é o parametro de anisotropia da componente v = x,y da interacao
dos spins. O Hamiltoniano (1.16) é conhecido na literatura como modelo de Heisen-
berg anisotrépico e reduz-se aos casos particulares dos modelos Ising (n* = ¥ = 0), XY

(n* =0 en? =1) e Heisenberg isotrépico (n* =n¥ = 1).
Um resultado exato para o modelo de Heisenberg numa rede d(= 1, 2)-dimensional
é o teorema de Mermin e Wagner [4], que afirma que esse sistema nao apresenta ordem

de longo alcance a T' > 0 no limite isotrépico para d = 1, 2, e resumidamente é expresso
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através das seguintes desigualdades:

3

m2 W S(S+1)|H|?,d=1

M (T, H)| < { |9y , (1.17)

A7 W 2 o
\ {log[ W2W5(5+1)j|} S(S+1),d—2

I+ e m)

onde W = 3 |J(r—r')||r — r'|* < 00, S é a magnitude do spin e H 0 campo magnético
(rr')

externo. No limite de campo nulo (H = 0), a partir das desigualdades (1.17) temos que

M (T,0) = 0, nao apresentando ordem de longo alcance para 7" > 0. Se admitirmos

uma interagio de longo alcance do tipo J (r) = 2, & fécil mostrar que W < oo se e

TP

somente se p > d + 2, e, portanto, é o limite de aplicabilidade do teorema de Mermin e
Wagner. Para p < d+2 observa-se que W — o0, e do teorema de Mermin e Wagner nada
podemos afirmar sobre a existéncia ou nao de ordem de longo alcance. Esse teorema foi
generalizado por Bruno [36] para incluir interagdo de longo alcance, e foi provado que
para p > 2d (d = 1,2) o modelo de Heisenberg isotrépico nao apresenta ordem de longo
alcance a T" > 0, e para d < p < 2d temos presenca de uma transicao de fase em
temperatura finita 7. (p) # 0.

Esses resultados rigorosos sao relevantes para certificarmos da pontencialidade de

uma dada aproximacao, haja visto nao podermos resolver de forma exata o Hamiltoniano

(1.16) para d > 2.

Modelo XY anisotrépico

Esse modelo XY foi introduzido por Matsubara e Matsuda [37] e tem solucao exata
em uma dimensdo [38]. Apesar do modelo XY nao exibir ordem de longo alcance (mag-
netizagao espontanea) em d = 2, este apresenta uma transigao de fase (topolégica) asso-
ciada a divergéncia exponencial do comprimento de correlagao £ = &, expla(T — Txr) 7]
(T > Tkr e £ = 0o para T' < Tkr), conhecida como transicao Kosterlitz e Thouless

[39], que é identificada topologicamente pela formagao de vértices. De um ponto de
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vista experimental, o modelo XY tem sido usado na descri¢ao dos compostos magnéticos
CoBry, CoCly (ver Jongh e Miedema [40]) e para explicar as configuragbes de vértices
na superfluidez no filme fino He?* [41].

H==> (J5S7Sy+ J450SY). (1.18)

7 i3~
]

Modelo de Ising

A redugao do Hamiltoniano geral dado pela Eq.(1.7) para uma tinica componente
constitui o sistema mais simples e é solivel exatamente em uma e duas (sem campo
externo) dimensoes. Até hoje ndo se obteve a solugdo exata para o modelo de Ising
em trés dimensoes, mas resultados rigorosos de expansao em séries e simulacao de Monte
Carlo podem ser considerados solucoes quase exatas. Esse modelo de Ising, que é descrito

pelo seguinte Hamiltoniano

H=-> J;SiS;, (1.19)
(]

descreve muito bem sistemas magnéticos com anisotropia uniaxial do tipo D,AlOs,
DyPOy, FeCly, FeBry, RbyCoFy e também ¢ 1itil para estudar transigoes gds-liquido

para fluidos de uma componente e para ligas binarias.

1.3 Sistemas Desordenados

Os sdlidos reais nao gozam da propriedade de invaridncia translacional pois apresen-
tam, na maioria das vezes, algum grau de impurezas ou imperfeicoes. Esses defeitos sao
em geral de ponto, linha ou superficie dependendo se as regioes imperfeitas sao limitadas
na escala atomica em uma, duas ou trés dimensoes. As imperfeicbes puntuais mais co-
muns sao impurezas quimicas, sitios vazios, na rede e d4tomos extras situados em posicoes

regulares da rede. As vacancias sao defeitos puntuais, caracterizados pela auséncia de
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fons (ou fons extras).

A desordem em sélidos pode ainda ser classificada em: Desordem substitucional,
nesta, dtomos tipo X numa estrutura cristalina perfeita sao substituidos por atomos
tipo Y de maneira completamente aleatéria, sem haver contudo, alteracoes na estrutura
da rede. Desordem espacial, onde o arranjo atémico ou molecular nao é o de uma
rede ordenada, ocorrendo principalmente em sélidos amorfos. E finalmente a desordem
continua, a mais dréstica delas, apresentando uma distribui¢ao completamente aleatéria
dos potenciais atémicos.

Os materiais magnéticos apresentam em geral, uma determinada concentracao de
defeitos, originados pela presenca de impurezas magnéticas (ndo magnéticas) ou ainda,
devido a falhas na rede cristalina (vacancias). As propriedades magnéticas do sistema
podem ser fortemente influenciadas, em virtude da presenca destes defeitos. Um tipo
particular de desordem que ocorre em sistemas magnéticos é a desordem substitucional,
onde uma determinada concentragao de d&tomos magnéticos sao substituidos por atomos
nao magnéticos. Também é possivel preparar o sistema de forma alternativa, para isto
basta considerar um sistema hospedeiro ou solvente dopado de impurezas magnéticas.
Em qualquer um dos casos é interessante estudar a resposta do sistema decorrente da

introducao das impurezas.

1.3.1 Sistemas Magnéticos Diluidos

O efeito da desordem presente em quase todas as substancias é o de quebrar alguma
simetria do sistema. A diluicdo em materiais magnéticos é usualmente classificada em
diluigao de sitios e dilui¢ao de ligagdes, de acordo com a natureza dos componentes (sitios
e ligagoes).

Na diluicao de sitios, fons magnéticos na rede cristalina sao substituidos por fons
nao magnéticos, enquanto que o processo de diluicao de ligagoes consiste em desconectar
ligacoes entre dois fons magnéticos adjacentes. A diferenca entre os dois processos estd

no efeito provocado por ambos. Para visualizar isto basta verificar que, no problema de
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diluicao de ligacoes, a remocao de uma ligacao extingiie apenas a interacao entre dois
fons magnéticos, enquanto que, na diluicao de sitios, a subtracao de um fon magnético
por um fon nao magnético implica na quebra de ¢ ligagoes diretamente relacionadas
a este sitio. Tais diferencas tornam-se mais claras préoximo da transicao de fase, onde
numa certa concentracao critica havera a formacao de um aglomerado de fons magnéticos
de tamanho infinito. Essa concentracao é em geral alcancada mais rapidamente nos
problemas de dilui¢ao de ligacoes.

O Hamiltoniano para um sitio diluido localizado pode ser escrito na forma

Hs=— Y _ Si.JS;nm;. (1.20)

<iyj>
onde S; é a varidvel de spin do sitio 7, e n; é a varidvel relacionada a desordem no sitio %

podendo assumir valores 0, 1 o que implica em

<n;>=p (1.21)

onde < ... > significa a média configuracional, p a concentracao magnética e J a interacao
de troca.

Uma desordem por sitio do tipo Quenched acontece quando a média configuracional
independe da média térmica (que é dada pela distribui¢ao de probabilidade P(n,)) [42],
isto é, a distribuicao de desordem é fixa na rede, ela nao pode evoluir, ao contrario do que
acontece com os graus de liberdade do spin. Para o caso mostrado na Eq.(1.20) temos

que

P(n;) = (L =p)é(n;) +pd(n; —1). (1.22)

Essa é a situacao mais usual para magnetos diluidos reais.
Existe ainda a chamada desordem annealed, onde as ligacoes ou sitios dilufdos podem
difundir pela rede, de forma a encontrar a configuracao de minima energia livre. Uma

desordem por sitio do tipo Annealed acontece quando calcula-se a média da varidvel de

19



desordem {7,} da mesma forma que a das varidveis de spin {S;}, isto é obtém-se através

do fator de Gibbs:

p X exp [—B(Hs — Z m)] : (1.23)

Aqui, 5 = kBLT e o potencial quimico i é a média de cada variavel 7,, ou seja, é a prépria
concentracao p. Podemos ver claramente que a desordem do tipo Annealed em diferentes
sftios nao sao independentes.

Para a desordem magnética por ligacao, a forma tipica do Hamiltoniano é

Hp=— Y S;.J.8m, (1.24)

<iyj>
onde a varidvel de desordem 7,; estd agora associada com as ligacoes (de troca). Diluigao
por ligacao do tipo Quenched é quando a distribuicao de probabilidade associada a va-

ridvel de desordem é

P(n;;) = (1 =p)d(n;;) +pd(n;; — 1), (1.25)

sendo p a concentracao da ligacao. Uma forma equivalente comumente usada é

H=-> J;8:.8 (1.26)
<i,j>
com
P(Jz’j) =(1 —p)5(Jij) +p5(~]z'j —J), (1.27)

onde agora a desordem estd incorporada ao pardmetro de interacao de troca.
As figuras (1.4) e (1.5) ilustram os efeitos da diluigao de sitios e ligagoes na rede

quadrada.
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Figura 1.4: Desordem com remocao de uma ligacao.

1.4 Sistemas magnéticos com interacoes competiti-
vas

O estudo de sistemas magnéticos com interagdes competitivas surgiu inicialmente
com a descoberta experimental (principalmente através da técnica de espalhamento de
néutrons) de estruturas magnéticas espacialmente moduladas, com configuragdes mais
complexas que os casos antiferromagnéticos e ferrimagnéticos [43]-[45].

Do ponto de vista tedrico, a origem dessas estruturas magnéticas moduladas estd
na combinagao de dois efeitos contrérios: cooperacao e competicao [45]. A cooperagao
tende a levar o sistema magnético, no regime de baixas temperaturas, a assumir uma
configuracao simples como a ferromagnética ou a antiferromagnética. Por sua vez, a
competicao pode surgir de varias maneiras, tais como: presenca simultdnea de interacoes
ferromagnéticas (+) e antiferromagnéticas (—), aleatoriedade na distribui¢ao espacial dos
momentos magnéticos e/ou distribuigao aleatéria de interagoes de troca (em intensidade
e em sinal), dilui¢do, combinagao simultanea destes mecanismos, etc.. Esses fatores po-
dem em determinadas circunstancias, fazer com que as configuracoes magnéticas simples

nao minimizem mais a energia do sistema, havendo a necessidade do aparecimento de
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Figura 1.5: Desordem com remocao de um sitio.

estruturas moduladas, as quais podem apresentar aspectos bastante heterodoxos.

Entre esses aspectos estao o aparecimento de fases moduladas incomensurdveis com
o parametro de rede, o surgimento de pontos multicriticos, um nimero muito grande
de estados metaestdveis (como ¢ o caso dos vidros de spin [46]), fases reentrantes, nas
quais o sistema pode passar de uma fase desordenada para uma fase ordenada através da
elevacdo da temperatura, fendmeno pela primeira vez observado no sal de Rochelle [47],
etc.

Por tras de todas essas manifestagoes estd um efeito, primeiramente identificado por
Toulouse [48], denominado de efeito de frustracdo. A frustragdo pode ser entendida
como o conflito entre dois ou mais tipos de interacoes experimentadas simultaneamente
por alguns spins do sistema. Tal conflito torna impossivel a satisfacao simultanea de
todas as interagoes e o sistema desenvolve fases moduladas, nem sempre comensuraveis
com a rede, para minimizar a energia.

Na proposta inicial de Toulouse, a frustracao é uma propriedade espacial de uma
distribuigao aleatéria de interagdes ferromagnéticas e antiferromagnéticas do tipo (+ ou
- ) J. Esse conceito de frustragdo foi mais tarde generalizado por Anderson [49] para

levar em conta a possibilidade de variacao aleatéria de intensidade, alcance e sinal das
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interacoes e natureza dos spins.

Como um sistema frustrado nao é capaz de atingir uma configuragao que satisfaca
inteiramente os seus vinculos, desenvolve uma multiplicidade de estados igualmente in-
satisfatérios. Por isso, um sistema frustrado apresenta metaestabilidade, com efeitos de

histerese e relaxacao com dependéncia nas histérias térmicas e magnéticas da amostra.

1.5 Modelos Decorados

Os modelos decorados de spins foram inicialmente introduzidos por Syozi [50] para
determinar a temperatura de transicao da rede Kagomé a partir do valor correspondente
de T, para rede honeycomb como segue na figura (1.6). Uma relacao entre as fungdes
de particao das duas redes era obtida quando o trago parcial sobre os spins de vértices
da rede honeycomb decorada era tomado, gerando uma interacao efetiva entre os spins
decoradores, o que transformava a rede honeycomb numa rede kagomé com interacoes

efetivas.

Figura 1.6: A rede Kagomé - - - construida por uma transformacao estrela - tridngulo a
partir da rede honeycomb. O trago parcial é feito sobre os sitios (O) [51].
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De um modo geral, um modelo decorado pode ser construido a partir de uma
rede original qualquer (exemplo figura 1.7), sobre cujas ligagoes novos sitios sdo ocupados

por outros spins (spins decoradores), (exemplo figura 1.8).

@, O O

%

O O O

Figura 1.7: Rede original.

Em 1954, Naya [52] estendeu o método para incluir os efeitos de um campo mag-
nético externo, conseguindo obter uma expressao para a magnetizacao espontanea da
rede Kagomé a partir da expressao equivalente para a rede honeycomb.

Fisher [53] generalizou o que ele chamou de transformacao de decoragao-iteragao, para
o caso em que o elemento decorador é um sistema fisico qualquer, com alguns graus de
liberdade internos, e aplicou o método ao estudo de um sistema antiferromagnético para
o qual a magnetizacao pode ser calculada exatamente, mesmo em presenca de um campo
magnético finito.

Os modelos decorados foram entao largamente utilizados para estudar varios tipos
de sistemas magnéticos, incluindo-se sistemas com interagoes competitivas. Para uma

referéncia geral sobre modelos decorados ver [51].
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Figura 1.8: Rede Decorada. Os spins pretos sao os decoradores.

1.6 Objetivo e Apresentacao da Tese

O objetivo deste trabalho é descrever os efeitos de diluicao e frustracao nas pro-
priedades termodindmicas e os diagramas de fase nos modelos de Heisenberg e Ising
quase-bidimensional. Para estudar o modelo de Heisenberg usaremos as fungoes de Green
dependente de dois tempos e da temperatura. No modelo de Ising aleatoriamente deco-
rado utilizaremos a técnica do operador diferencial unida & teoria de campo efetivo. Estes
modelos simulam a fase antiferromagnética de compostos supercondutores de alta T, do
tipo Las_.(Ba, St),Cui_,Zn,04 (onde Ba ou St s@o dopantes), entre outros.

No capitulo 2, com o uso das funcoes de Green, estudaremos o efeito da diluicao e
frustracao no modelo de Heisenberg quase-bidimensional de spin % Determinaremos o
limite de estabilidade da fase antiferromagnética, apresentando os diagramas de fase para
esse sistema, em funcao da concentracao dos buracos no plano CuQO, e da diluicao do

dtomo de C'u pelo dtomo de Z,,. Simularemos o ponto de méximo do diagrama de fase

no plano (7, z) previsto experimentalmente para o composto Las_,Sr,Cuy_,Zn,0y.
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No capitulo 3, desenvolveremos a teoria de campo efetivo, aliada a técnica do ope-
rador diferencial, desenvolvida por Honmura e Kaneyoshi e a aplicaremos no modelo de
Ising ferromagnético. Vérias aproximagoes sucessivas sao discutidas, mostrando a sua
potencialidade e versatilidade.

No capitulo 4, desenvolveremos a técnica do operador diferencial na versao de aglo-
merado de um spin com aproximagao de Zernike, conhecida na literatura como teoria de
campo efetivo correlacionada (EFT-1, effective field theory), no modelo de Ising de spin

L antiferromagnético na presenca de campo externo aleatoriamente decorado em rede

ol

quase-bidimensional. As propriedades termodinamicas (magnetizagao, susceptibilidade,
energia interna e calor especifico) sdo obtidas para vérios valores do campo, do parametro
de frustragao e da concentragao dos buracos de oxigénio. Os diagramas de fase nos planos
H—-T,T—peT — «também sao discutidos, analisando a linha de estabilidade entre as
fases antiferromagnética (AF) e paramagnética (P), a qual é uma linha critica de segunda
ordem.

No capitulo 5, desenvolveremos a mesma técnica do capitulo 4 aplicada ao mesmo
modelo acrescentando o efeito de diluicao nas propriedades do sistema.

Finalmente, no capitulo 6 apresentaremos a conclusao do trabalho e nossas perspec-

tivas para trabalhos futuros.
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Capitulo 2

Modelo de Heisenberg
fenomenolégico com frustracao e
diluicao: Simulacao do diagrama de
fase do composto diluido

Lao_.Sr,y.Cui_,Zn,0y

2.1 Formalismo da Funcao de Green de Zubarev

O método das funcoes de Green é proveniente da teoria de campos, onde estas
sao definidas como médias quanticas de operadores de campo. Sua aplicagao na drea da
mecanica estatistica é feita fazendo as médias no ensemble grande candnico, introduzindo
assim a dependéncia com a temperatura do sistema e por isto é denominada de funcao
de Green dependente de dois tempos e da temperatura. A principal diferenca em relacao
as fungoes de Green usadas na teoria de campos é que, nesse caso, os valores médios sao
tomados com respeito ao estado fundamental (7" = 0), enquanto na mecénica estatistica

tem interesse em médias no ensemble (T' # 0). Obviamente ambas coincidem no limite

31



(T — 0).

As fungoes de Green representam uma técnica muito adequada na andlise de sistemas
de particulas interagentes. Com efeito, através das fungoes de Green podemos estudar
varios processos, tais como: teoria de processos irreversiveis [1], estudo de ressonancia fer-
romagnética [2], espalhamento eldstico de neutrons [3], estudo do magnetismo itinerante
[4], teoria da supercondutividade [5], teoria do ferromagnetismol[6], teoria do antiferro-
magnetismo [7] e vdrios outros sistemas. Nos tltimos anos, o formalismo da fungao de
Green ressurgiu na literatura na tentativa de descrever os diagramas de fases antifer-
romagnética dos novos supercondutores de altas temperaturas formados por planos de
CuQ,, como por exemplo: Y BasCuzOgy, (composto 1—2—3) e Las_,(Ba, Sr),CuOy4_,
(composto 2 — 1 —4) [§].

As funcoes de Green na mecénica estatistica sao apropriadas para o calculo de fungoes
de correlagao e, conseqiientemente todas as grandezas termodindmicas sao obtidas para
qualquer temperatura.

A funcao de Green definida por Zubarev [9] entre dois operadores A\(t) e B (') quais-

quer é dada por

Go(tt) — <<21<t)‘E(t')>>(i):—¢9(t—t')<
Ga(t,t) = <<2(t>‘§(t’)>> )_w(tf—t)<[

sendo

i) ((——; ——>)E;)) e ((——; __>>Ek+)) (k =r,a,c) sao as representagoes das fungoes
de Green com comutador e anticomutador respectivamente, do tipo: retardada (k = r),
avancada (k =a) e causal (k= c).

it) (———) ¢é a média termodindmica no ensemble grande canoénico. O processo

(— — —) na mecanica estatistica ¢ definido por
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Tr{—-——eﬁﬁ}

—, (2.2)
Tr(e=PM)
(8= kBLT), kg ¢ a constante de Boltzmann e T' a temperatura absoluta. O operador H
¢ o Hamiltoniano generalizado, dado por
H=h—puN, (2.3)

h é o Hamiltoniano independente do tempo, N o operador para o nimero total de

particulas e p o potencial quimico.

@, BW)| = AwB(@) +nB)A), (2.4)

1
sendo

n = —1: Funcado de Green com comutador (Bdsons)

n=1 : Fungdo de Green com anticomutador (Férmions).

A)B(t) = 0(t — YA B + no(t' — ) B(t') A(t), (2.5)

n

T é o operador de ordenamento temporal que coloca & esquerda o operador de maior
tempo, podendo haver uma mudanca de sinal de n durante a inversao.

Na Eq.(2.1), A(t) e B(t') sio os operadores na representacio de Heisenberg, isto 6,

A(t) = et fo—it . B(t') = e Be—ift ; h=1 (2.6)
e O(t —1t') é afungdo de Heaviside definida por
I t>t
O(t—1t)= (2.7)
0 t<t,

tal que,
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S(t—t) = w. (2.8)

Observamos que das Egs.(2.1) e (2.7), G,(t,t') #0 parat >1t, G.(t,t') =0 para
t <t eG,.(t,t) nao estd definida quando t = t, por causa da descontinuidade de 6 ()
em t = 0. O mesmo acontece com G, (t,t').

A grande diferenga entre as fungoes de Green de Zubarev Eq.(2.1) e as de teoria
quantica de campo, é que a primeira é calculada numa temperatura 7' finita e depende
de dois tempos, e na segunda, a média é feita no estado fundamental (vacuo, 7' = 0) e
depende de miltiplos tempos.

Os operadores A (t) e B (t') satisfazem a equagao de evolugao

d - NP s
izA(t) = AWH-HAW = [A(t),H}
z‘%ﬁ(t’) = E(t’)ﬁ—ﬁﬁ(t’):r(ﬂ),?ﬂ (2.9)

na representacao de Heisenberg.
Para determinar explicitamente as fungdes de Green é necessédrio conhecer as suas
equagoes de movimento, que sdo obtidas derivando-se em relagao a t as equagoes (2.1) e

usando-se a equacao de movimento de Heisenberg, dada pela Eq.(2.9). Para G teremos

%Gfﬁ (t,¢) = —i {%9 (t—t) < [A),B (t’)]n> L0t —t) < [%fl(t) B (t'ﬂ n>} :
(2.10)

Multiplicando por i ambos os lados da equagao acima e substituindo as Eqs.(2.8) e

(2.9) na Eq.(2.10) obtemos

z'%agﬁ (1) =6 (t— 1) < [ﬁ(t) B (t’)]n> —if(t—t) < Hﬁ(t) ﬁ} B (t’)]n> L (2.11)
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e usando a definigao (2.1)

(£

d ~ ~ ~ ~ )
i G (1,8) = 6 (t 1) < [A (1), B (t’)] > + < <A<1> (t)) B (t’)>> , (2.12)
n T
onde AP = [A\(p_l),ﬁ}, A0 = A\(t) De forma andloga ao procedimento anterior
obtemos uma equacio de movimento para G5 (t,t') e Gt (t,t).
Desde que as fungoes de Green dependam somente da diferenga nos tempos 7 =t —t/

podemos definir a transformada de Fourier das fungoes de Green por

1 ©° ,
Gs’jr:z)c<E) = o / G,(i)c (1) eETdr, (2.13)
aat T oo Yy
e a sua inversa por
Glrae(T) = / GG (B) e PTdE, (2.14)

sendo a métrica da funcao delta de Dirac definida por

(1) ! / " emiETgp, (2.15)

T or

—00

Derivando a Eq.(2.14) com relacao a varidvel ¢ ficamos

6, (r) = / EGY), (E)e " dE (2.16)
logo
(£) _ d ()
EGr,a,c (E) =F ZEGT,@C (7—) . (217)

Aplicando uma transformada de Fourier na Eq.(2.12), obtemos uma equagao de movi-

mento da funcdo de Green <<%A1 (1)

B (t )>> no espago das energias dada por
E
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{(a0]20)); - £ {[30.50] )+ (A0 Be))) . e

Observamos da Eq.(2.18) que as equagoes de movimento acoplam fungoes de Green
de ordem superior as funcoes de Green iniciais, isto é, elas envolvem um nimero maior
de operadores que as do primeiro membro. Portanto, gera-se, através delas, uma cadeia
infinita de equacgoes, que geralmente nao sao soliveis exatamente. Esse fato decorre de
que as funcoes de Green descrevem um sistema de muitos corpos. Esquematicamente

tem-se

({Aw)| E(t’)>>(i) ~ (A ) §(t')>>(i) — (A0 ) ﬁ(t')>>(i) o
(2.19)

A solugao do conjunto de equagoes da fungao de Green acopladas Eq.(2.19) é feita de

forma aproximada "quebrando-se" a cadeia, ou seja

(A @] B))) " =~ S o ({30 | B)))™ (2.20)

1=0

A aproximagao dada pela Eq.(2.20) é conhecida na literatura como "desacoplamento"
de n-ésima ordem. Os coeficientes a; dependem do desacoplamento adotado e dos o-
peradores A®™ (t) ¢ B (') escolhidos. O objetivo ¢ calcular as funcdes de correlagao
<zzl\ (t) B (¢ )> e <§ (t') A (t)> e conseqiientemente as grandezas termodinamicas, que sao
relacionadas com a fungao de Green <<A\ (t)’ B (t )>>

2.1.1 Funcgoes de Correlacao Dependentes do Tempo

Em geral, sempre trabalha-se com sistemas com muitas particulas, portanto é de
grande utilidade introduzir uma funcao mais geral, as chamadas funcoes de correlagao

entre pares de operadores, pois essas fungoes podem ser obtidas das fungoes de Green
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correspondentes.

As funcoes de correlacao sao definidas em termos dos operadores A e B na represen-

tacao de Heisenberg como

Fag (t,1) = <21(t) B (t’)> (2.21)

~

Fa(t,t) = <B () A (t)>. (2.22)

Para t = t/, a média temporal se reduz a uma simples média estatistica,

Fap (t,1) = Fap(0) = <A (0) B (0)> . (2.23)

Se o Hamiltoniano é independente do tempo, e usando o fato da invariancia do traco

sobre as permutacoes ciclicas dos seus fatores, pode-se obter uma importante propriedade
para as funcdes de correlacio. Para isto, a média dos operadores A (t) e B (t') é

(A B ) = 1 [AnBW)e ). (2.24)

—
—_—

sendo = = Tre AH-uN) 4 funcao grande partigao do sistema.
Substituindo a Eq.(2.6) na Eq.(2.24), e aplicando a propriedade ciclica do funcional

traco, obtemos

Ty N N o M Yy
T,r{ethAe thez’Ht Be 7,'Ht6 ﬁH}

Tr {eiﬁ(t—t’)A\e—iA(t—t’)ée—ﬁﬁ} 7

S
o)
=
Su))
~
Ny
Il
(1] =[] —

e finalmente
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(A0 B(r)) = éTT [t~ 1)Be ™). (2.25)

Assim temos

Fap(t,t) = (A0 B(t)) = (At =) B(0)) = Fanlt —¥). (2.26)
Analogamente
Fpa(t,t') = <§ () A (t)> - <§ (0)A(t— t’)> = Fpa(t —t). (2.27)

As Eqs.(2.26) e (2.27) mostram que as fungoes de correlagao (Fap € Fppa) dependem
somente da diferenga (¢ — ¢’). Substituindo as Eqs.(2.26) e (2.27) em (2.1) vemos que
as fungoes de Green dependem também somente da diferenca de dois instantes de tem-
pos. Esse fato ajuda na procura de uma representagao espectral para essas equagoes,

relacionando-as com a funcao de Green.

2.1.2 Representacao Espectral

Foi apresentado, nas segoes anteriores, que a funcao de Green e as funcoes de corre-
lagdo dependem apenas da diferenca t — t'. Isso é utilizado na procura de uma integral
de Fourier para cada uma delas, que é chamada de representacao espectral. Inicialmente
estabelecemos a representacao para a fungao de correlacao, e em seguida para a funcao
de Green, encontrando-se uma relacao entre elas.

Das Funcoes de Correlagao

Consideremos o espectro de um Hamiltoniano arbitrario, dado por

H|bn) = En |60) (2.28)

38



sendo |¢,) as autofunc¢oes de um Hamiltonino ﬁ, independente do tempo e FE,, seus

autovalores.

Escrevendo as fungoes de correlacao em funcao dos autoestados de H temos

Fap(t —1') = (A(t)B(t')) = 5 Z Ol AW BN 15,)

aplicando relacao de completeza, ficaremos

Fap(t—t) = Z (Dl At) |G (Sl BE) | €72,

n,m

Utilizando a Eq.(2.6), a Eq.(2.30) pode ser reescrita da seguinte forma

Fap (1= 1) = 2 3 (6] Al6) (0] B6,) e EnmPe=1e05,

n,m

Da mesma maneira teremos

FBA (t - t ) 1 Z <¢ | B |¢ > <¢m| A\ |¢n> e_i(Em_En)(t_t/)e_/BEm'

=

n,m

A representacao espectral das funcoes de correlagao é dada por

Fap (t — t’) = <ﬁ(t) B (t’)> = / J (w) oBw—iw(t=t") g,
€
FBA<t—t/)E< t/A\ / J 7’Lwttd’

onde a densidade espectral J (w) é definida por

J(@) = 23400 Al (6l Blén) e P56 (w — By + ).

—

n,m

(2.29)

(2.30)

(2.31)

(2.32)

(2.33)

(2.34)

(2.35)

A fungao J(w) é uma grandeza que esta definida nos pontos de frequéncias tais que,
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w = FE,, — E,, ou seja, nas excitagoes do sistema.

Das Fungoes de Green

Substituindo a Eq.(2.1) na transformada de Fourier Eq.(2.13) temos

ani)(E) = QLT('Z /: 0 (1) [Fap (T) — nFpa ()] e dr (2.36)
GH(E) = —2% _Oo 0 (—7)[Fap (1) — nFpa (1) e E7dr. (2.37)

Substituindo as Eqgs.(2.33) e (2.34) nas Eqgs.(2.36) e (2.37) obtemos

G = L / J (@) (¢* ) / 0 (1) =P grd, (2.38)

21 ) _ o

A fungao degrau de Heaviside 6 () apresenta a seguinte representagao integral

i 00 e—irt
0(t)=— d 0r. 2.39
®) 2m /oo T+ 1€ v T ( )

Substituindo essa expressao para 6 (1) na Eq.(2.38), obtemos as representagoes espec-

trais das transformadas de Fourier das funcoes de Green, ou seja

1 [ J(w) (eﬁ“’ — 7))
(£) —_
GHE) =5 /_OO F-wtic ™ (2.40)
(§]
1 [ J(w) (65“’ — 77)
(£) -
GE(E) = o /oo 2 =D, (2.41)
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Propriedades Analiticas da Funcao de Green e sua Relagao com a Funcgao de

Correlacao

As Eqgs.(2.40) e (2.41) diferem somente nos sinais do termo ie. Assim considerando
a energia F como uma varidvel complexa, podemos generalizar o resultado obtido em
(2.40) e (2.41). Ambas as fungées podem ser consideradas como dois ramos de uma

tinica funcdo G*)(E) definida para E complexo, isto &,

CH(E) = % / h J(wge_ﬁl_ 1) do, (2.42)

—00

onde

. GH(E), ImE>0
G (E) s : (2.43)
GH(E), ImE <0

Dessa maneira podemos considerar G, e G, como componentes de uma mesma funcao
E, variavel e complexa, com uma singularidade no eixo real (E = w), que representard
fisicamente as excitagoes do sistema.

A relagao entre a fungao de Green e a funcao de correlagao é obtida através do célculo
do salto da fungao de Green no eixo real, onde obtemos a fun¢ao densidade espectral e
portanto as funcoes de correlacao.

Partindo da Eq.(2.42), calculamos o limite da diferenga das fung¢oes de Green para w

real, ou seja,

lim {G (w + i) — G (w—ig)} = — <eﬂw’—n)J(w’).

e—0 2
lim 1 — — 1 — S duw’
=0 |w—w +1e w—w —1¢
= —z'/ (e’g“’l - 77) J (W) (W —w)do' (2.44)

= —i(e™—n)J(w),
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onde usamos na equagao acima a representacao da funcao delta de Dirac

27rz'(5(:c):1im( L ) (2.45)

e=0\w —ie T +ic
Da Eq.(2.44), obtemos
v

J(w) = lim {G®) (w +ie) — GH) (w —ie)} . (2.46)

efw — 7 e—0

Substituindo a Eq.(2.46) nas Eqgs.(2.33) e (2.34), teremos

e’} Bw
| 1. e . . —iwlt—#
Fap(t—1t) = leil(l) P {GH) (w+ie) = GH (w—ie)} e (=) do (2.47)

Fpa(t—1t) =ilim ! {GH) (w+ie) — G (w—ig)} e (=) du. (2.48)

e—0 —00 eﬁw -7

Assim o conhecimento da funcao de Green permite obter a funcao de correlacao e

através dela as grandezas termodindmicas.

2.2 Modelo de Heisenberg Antiferromagnético Aniso-
tropico
2.2.1 Consideragoes Gerais

Desde que foi proposto o modelo de Heisenberg em 1925, este tem sido extensiva-
mente usado para descrever as propriedades fisicas relevantes dos compostos magnéticos
isolantes. Com a descoberta dos supercondutores em altas temperaturas, esse modelo

tem sido revisitado na literatura para explicar as propriedades magnéticas nos compos-
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tos formados por planos de C'uO,, como por exemplo, o composto isolante LayCuQO,
que, ao ser dopado com Ba ou Sr, torna-se um supercondutor em altas temperaturas.
Além do composto ja mencionado, citamos o Y BagCu3zOr_,. Esses compostos tém sido
estudado experimentalmente e é observado um fraco acoplamento entre os planos de
CuOs [10, 11]. Sao compostos com alta anisotropia, havendo um forte acoplamento en-
tre fons pertencentes ao mesmo plano de CuOs e um fraco acoplamento entre os planos.
Em baixas temperaturas, as flutuagoes quanticas antiferromagnéticas sao relevantes com-
paradas com as térmicas.

Na fisica, a procura de solucao exata para sistemas de muitos corpos interagentes
é intensa, porém é grande a dificuldade para se obter tal solucao para um sistema que
tem em seu constituinte um nimero de particulas N da ordem 10% (ntiimero de Avo-
gadro). Por isso é crescente na literatura o desenvolvimento de métodos aproximativos
como alternativa para obtermos informacoes quantitativas e qualitativas do modelo es-
colhido. Lembremos que, para explicar o problema do fendémeno da supercondutividade
em baixas temperaturas (7, < 20K), por exemplo, foi utilizada a aproximagao de campo
médio-teoria BCS (conferindo o Prémio Nobel aos fisicos J. Bardeen, L. Cooper e R.
Schrieffer [12]). No caso dos novos supercondutores em altas temperaturas (7, > 30K),
como Lay_, Ba,CuO, (descoberto em 1986 pelos fisicos K. A. Miiller e G. Bednorz [13],
aos quais foi conferido o Prémio Nobel de 1987), o problema estd ainda em aberto na
fisica da matéria condensada, necessitando de uma teoria microscépica precisa, porque a
teoria BCS nao consegue explicar todas as propriedades destes novos compostos super-
condutores.

Em 1988, Aharony e colaboradores [14] propuseram um modelo para explicar as pro-
priedades dos novos supercondutores em altas temperaturas. Nesse modelo, consideraram
que a formacao dos pares de Cooper [12] estd associada ao efeito de frustracao magnética
na ligacao C'u — O — C'u nos planos de CuQ», o que, efetivamente, torna as interacoes en-
tre os cobres fortemente ferromagnética, causando assim uma ligacao coerente necessaria

para explicar qualitativamente o processo da corrente supercondutora. Assumiram uma
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distribuicao quenched das ligagoes ferromagnéticas numa rede quadrada antiferromag-
nética, e mostraram que as ligacoes frustradas tém uma tendéncia de se atrairem para
minimizar a energia, competindo com a repulsao coulombiana associada aos buracos,
que se opoem a aproximacao das ligacoes frustradas. Entretanto, a adog¢ao de uma dis-
tribuigdo quenched para as ligagbes ferromagnéticas (associadas aos buracos, ou aos fons
de O7?), nao ¢ compativel com a necessdria mobilidade dos portadores de carga na fase
supercondutora. Do ponto de vista qualitativo, este modelo frustrado é capaz de explicar
a extingao da fase antiferromagnética (isolante) presente nestes compostos formados por
planos de CuOs, como, por exemplo, Las_,(Ba, St),CuOy4, Y BazCuzOr7_,.

Anos atras, Hiicker e colaboradores [15] estudaram o efeito da diluigdo no diagrama
de fase do composto Lay_,S7,Cuy_,Zn,04 e observaram resultados surpreendentes (ver
Fig. 2.1): i) a presenca da impureza Zn afeta a concentracao critica de buracos de
oxigénio, introduzida pelo elemento alcalino Sr. Numa amostra de concentragao de
z = 15%, a concentracao critica x. de buracos é aproximadamente 3%, isto é, maior do
que o sistema puro (z = 0) que é x. = 2%; ii) no plano T versus z e para z = 0.017,
a temperatura de Néel tem um ponto de méaximo. Estudos de grupo de renormalizacao
(modelo sigma nao linear) [16] tém mostrado a sensibilidade do ponto de maximo (item ii)
com a concentragao x, porém o item i), que mostra x. (2) > z. (z = 0), nao foi esclarecido
teoricamente.

Neste capitulo descrevemos o diagrama de fase do composto antiferromagnético LasCu
Oy sob o efeito de dopagem com o elemento alcalino Sr (efeito de frustracao) e substi-
tuicao pelo fon nao magnético Zn (efeito de diluigao), e para isto usamos um modelo de
Heisenberg fenomenolégico que incorpora os efeitos da frustracao e diluicao.

Para estudar as propriedades magnéticas desses materiais, utilizamos o modelo de

Heisenberg antiferromagnético anisotrépico com S = % Generalizamos a aproximagao
de duas subredes para o desenvolvimento dado ao tratamento de antiferromagnetos por
Hewson e ter Haar [7] e usamos o formalismo da func¢do de Green dependente da tempe-

ratura e dois tempos na aproximacao RPA (random phase approzimation) [17].
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Figura 2.1: (a) Ty versus concentragdo de Zn com x = 0.017 (o) e z = 0 (o,¢). (b)
Ty versus concentragao de St com z = 0.15 (o) e z =0 (0,¢). A linha tracejada em (a)
representa uma extrapolacao da parte linear da curva Ty (z = 0.017, z) versus z.

Modelo e Formalismo

O modelo estudado nesta tese para descrever o diagrama de fase (fase isolante AF)
desses compostos supercondutores consiste de um hamiltoniano de Heisenberg de spin
% antiferromagnético (AF), onde a combinagao do efeito da frustracao ¢ simulado pelo
valor de A = A\,(1 — x/z.), medindo a interagao entre os planos de CuQOs. O efeito da
diluicao, que estd presente no plano xy, é teoricamente descrito fenomenologicamente
para pequeno valor de z através de uma interagao efetiva J(1 — z) (aproximacao tipo
campo médio).

O Hamiltoniano para esse modelo é descrito pela seguinte expressao
- =
(i.3)
ﬁ
onde o operador S; é o spin localizado no sitio ¢ da rede em unidades de h. A soma

se estende sobre todos os pares de spins localizados nos sitios 7 e j da rede. J;; € o

parametro de troca entre os spins de primeiros vizinhos, que vale J; e J, = AJj quando
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(i,7) € zy e (i,J) € z, respectivamente. Dividimos os sitios da rede em duas subredes
(A, B) interpenetrantes, onde uma subrede tem todos os spins para cima (dire¢ao do eixo
z positiva) e a média dos spins € m, = (S?), enquanto que a outra subrede tem todos os
spins orientados para baixo (diregao z negativa) com a média dos spins m;, = (S7). Aqui
(S7) é o valor médio do operador S?.

Definindo os operadores de spin de levantamento e abaixamento por

S = 5F 448V, (2.50)

e lembrando das equagoes de comutacao entre os operadores de spin

[55.57) =287 e [SES] =FSEhy (251)

o Hamiltoniano da Eq.(2.49) ¢ reescrito na forma

H=> Ji B (SiS; +S75) + 5287 . (2.52)
(4,7)

O valor médio de 57, pode ser expresso em termos dos operadores Sf; para o caso de

o1
spin 5 por

1
(Si) = 3 = (SiuSiu) (2.53)

onde o valor médio <S; S > pode ser obtido pelo método da funcao de Green dependente
de dois tempos e da temperatura [9] descrita na secao anterior e y = a,b representa a
subrede.

A funcédo de correlagdo que interessa calcular é <Sl;S;1> e, portanto, necessitamos
da funcao de Green <<S;[l| Sz;>> - Entretanto, a equagao dessa funcao de Green para o
Hamiltoniano de Heisenberg anisotrépico ficard acoplada com a fungao de Green

<<S;b| Sia)) ;- Assim sendo, serd necessdrio definir duas funcoes de Green:
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((Sgal Sia)) (2.54)

G (B) = (S| Sia)) - (2.55)

A transformada de Fourier temporal da equacdao de movimento da funcao de Green

al(E) & escrita na forma

1

E (Sl Sia)) s = 5 {[Sga Sial) + ({[Sga: H[ Sia)) - (2.56)

Substituindo as Egs.(2.51) e (2.52) na Eq.(2.56) temos

CE RTINS SR F) B(CTMSER) e

7 —
J—9

onde [ e g s@o dois sitios da rede. Utilizando procedimento andlogo ao da Eq.(2.57), a

equacao de movimento para a funcao de Green Gg‘f serd,

)~ (S

la

Gyl = §: %9{<< 3)a

J-7

)} (2.58)

As Eqgs.(2.57) e (2.58) sdo exatas e representam um sistema de equagdes acopladas.
O termo do lado direito destas equacoes apresenta fungoes de Green de ordem supe-
rior, portanto, devemos introduzir uma aproximacao para baixar a ordem das funcgoes
(desacoplé-las) e assim torna-las soliveis.

Nas ultimas décadas, um grande nimero de sofisticadas aproximacoes foram usadas
no magnetismo. A aproximagéo mais simples foi proposta por Bogolyubov e Tyablikov
[17] para o caso de spin 3, a chamada Aproximagcao de Fases Aleatorias (RPA - random-

phase approrimation). A RPA consiste em desprezar as correlagbes entre o operador
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S% em um sitio da rede, e os operadores St e S~ em outro sitio da mesma rede. Essa
aproximagao faz com que os produtos de operadores sejam fatorados, ou seja, possam ser

escritos como

((S7SF] S)) = (S (S| Sr)) - (2.59)

Substituindo o desacoplamento (2.59) nas Egs.(2.57) e (2.58), ficaremos

= 25+ 3 D {05 ({50 3l S0) — (i) (5l 5

(2.60)

BGy = 37 T { (i) (55 150] 50)) = (Sigama) (Sl SN} 26)

=9
As Egs.(2.60) e (2.61) sao aproximagoes das Eqgs.(2.57) e (2.58), porém formam um
conjunto fechado de equagoes que sao agora soliveis. As fungoes de Green sao todas de
primeira ordem, mas ainda acopladas a diferentes sitios da rede devido a interacao de
troca, refletindo a natureza coletiva das excitagoes dos spins. Assumindo que as duas
subredes tém simetria de translacao, definimos as seguintes transformadas de Fourier no

espago dos momentos para as funcoes de Green

a_ 2 « ik
Gt =+ > ahpe (2.62)

onde p = a,b. Finalmente, podemos representar a funcao delta de Kronecker do seguinte

modo
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2 ik-(g-1
5t = ~ Ze (7-1). (2.63)
k

H
Nas Eqs.(2.62) e (2.63) N ¢é o nimero total de spins na rede e k ¢é o vetor da rede
reciproca que se desloca sobre a primeira zona de Brillouin. Dessa forma, as equagoes
de movimento para as fungoes de Green, Eqs.(2.60) e (2.61), no espago dos momentos

ficardo reescritas nas formas

m

aa a ba aa
EGk = ? + maJ?G? — meOG?, (264)
€
EG% = myJpG% —m, JoG%, (2.65)
sendo
Jp = T =) = 57 et N et (2.66)
7—7:? ?Ex,y ?Ez
(§]

Jo = Jig= > i+ 1, (2.67)
~G=0 5y BIE

onde J e J; sao os acoplamentos nos planos de CuO; e perpendicular aos planos de
CuQ,, respectivamente.

Resolvendo o sistema das Eqs.(2.64) e (2.65), obtemos

1 1
2rGY = o 2.68
e m(E_Eﬁ+E_EH)+ (2.68)

k
ma(ma —mep)Jo
QAE?

2
n 1 1 )
E—Elz E_EQ?

sendo
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1

=~ (ma+ma) Jo £/ [(ma — ) (2 2 + Pemgmn, (2.69)

El,Q? 9

A fungao de correlagao estd relacionada com a fungao de Green através da seguinte

expressao

BEyAW) = itim [ ELAOIB O prie = (AN B b-i]
T FXP(E§f>“1]{kXp—l?u-—yﬂ—l}

(2.70)

Substituindo as Eqgs.(2.62) e (2.68) na Eq.(2.70) com T = g et=t, teremos

(Su5i) = 5t o { )+ ()] + P [ (B,) (5]

sendo

ABp = By — Byp = 2,/ (ma — my) /2] T3 + J2mam, (2.72)

en(z) = [exp (z/kgT) — 1]" € a funcio de distribuicio de Bose.

A quantidade termodinamica de interesse é m,(7"), (magnetizagao da subrede a), pois
com ela podemos determinar a temperatura de Néel Ty quando m, — 0 (m, = —my,).
Portanto, para obté-la basta utilizar o resultado da Eq.(2.71) na Eq.(2.53). Dessa forma,

a magnetizagao da subrede a serd dada por

(14+)", (2.73)

DO | —

mg =

sendo
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0= 2 {1 (B) (B + PR o () <0 (B)] 2T

A dependéncia de m, em T estd implicita na Eq.(2.74), e sua solugao é obtida de
forma autoconsistente, pois ® é uma funcao também de m,,.

O resultado da Eq.(2.73) é geral para os casos ferromagnético e antiferromagnético.
Para o caso ferromagnético temos m, = m, = mp (com J — —J), dessa forma a

Eq.(2.73) torna-se

(1+p) ", (2.75)

com
d —3271 EZ) 4 n(EE (2.76)
TN 1% 2% )|’ :
%
sendo
F
Para o caso antiferromagnético temos m, = —my = map, assim
1 -1
mar = 3 (1+Pap) (2.78)
com
2 J[) Mmarw=?
Pup = — — coth k) —1 2.79
AF NZ:L?CO (riBT) ] (2:79)
k
e
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=SR2 (2.80)

As temperaturas criticas (7¢.) e (T) indicam o limite em que a magnetizagao vai
a zero (m — 0). Portanto, ®(7") é muito grande (1 << ®(7)), e assim através de
uma expansao em m determinamos uma expressao para (7;.) e (T). Dessa forma, das

Egs.(2.75) e (2.78) obtemos

1
SR S I o SR S
Le=Iv=g 1~ Zz’: (-2) 250
k

Da Eq.(2.81) observamos que a temperatura de Curie (7,) é igual a temperatura de
Néel (T), resultado este inconsistente com previsoes de grupo de renormalizagao [19] e
simulagao de Monte Carlo [20], que predizem T > T.. Por outro lado, esta inconsisténcia
nao tem inviabilizado a utilizacao deste formalismo para tratar o modelo de Heisenberg
AF [21] . A partir das Egs.(2.78) e (2.81) podemos simular o comportamento da magne-
tizagao e da temperatura de Néel para o composto Las_,S7,Cuq_,Zn.0y, considerando
o acoplamento de interacao dos spins de Cu, Jj nos planos de CuQs, com énfase na
mudanca necessdria para incluir as vacincias dos fons de zinco.

Considerando que, no acoplamento .J; s6 estd presente a diluicao dos fons de cobre

pelos fons de zinco. Dessa forma, os acoplamentos .Jy e J; assumem as seguintes formas:

J|| = J(l — Z) e JJ_ = J)\, (2.82)

com A = ) (1 — f) Fisicamente, a razao de assumirmos fenomenologicamente esta
dependéncia linear para A ¢ atribuido [21] ao fato de que na concentragao critica x., onde
a fase AF é destruida e a fase supercondutora aparece, com caracteristica marcante de
conducao elétrica apenas no plano, e, portanto, é razodvel assumir A = 0 para x > x..
No caso do plano, para pequena diluigdo (z), a aproximagao do cristal virtual (ou

campo médio) assume a depedéncia linear para a interacao J|.
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Para uma rede cibica simples, as Eqgs.(2.66) e (2.67) com o uso da Eq.(2.82) ficara

Jo = 4J(1 = 2) + 2 (1 = 3)

Te

(2.83)

Jp = 2J(1 = z)(cos kya + cos kya) + 2AJ cos k.a,

(2.84)

sendo a o pardmetro da rede, x a concentragao dos buracos no plano CuQOs e z a diluicao
do dtomo de C'u pelo dtomo de Z,.

Substituindo as Eqgs.(2.83) e (2.84) na Eq.(2.81), encontramos

-1
1 32 47(1 = 2) + 2]
8kp | N = [4(1 — 2) + 2JN? — [2J(1 — 2)(cos kya + cos kya) + 2\J cos k.a)’

N

(2.85)

H a
No limite termodindmico, mudamos o somatério sobre k£ numa integragao 3d na 1
zona de Brillouin. Assim, a Eq.(2.85) torna-se

_ Y
2]{73[(7“) ’

N

(2.86)
onde I (1) é dado por

Voo[w - z 2(2 + r)dk.
I(r):16ﬂg/wdkw/ﬂdky/ (

2.87
(2 + )% — (cos kya + cos kya + r cos k,a)?’ (2.87)

Ao(1—=

Ji 0( ) x

sendo, 7 2L — =7ro(l—-—%
) | (1-2) 0

concentracao critica é dada por x,. ~

) e V = a3 o volume da célula unitdria. A
0—2)’ [16].

Fatorando a Eq.(2.87) em duas partes e observando que os termos dao a mesma

contribuigao para I(r), desta forma a equagao para I(r) se reduz a seguinte forma:
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Vo[e . . dk
I(r)=— dk, dk z . 2.88
(r) 73 /0 /0 y/o (2 — cos kya + cos kya) + r(1 — cos k.a) (2:88)

Fazendo a substituicao u = k,a, v = kya, @ = k.a e integrando inicialmente em w@

encontramos

1 [7 i d
I(r) == / du/ Y . (2.89)
™ Jo 0 \/(2—Cosu—cosv)\/Q—Cosu—cosv+2r
Realizando a integracao na Eq.(2.89) em v temos
I(r) = / Fu,r) K (u,r) du, (2.90)
0
onde F' e K sao dados por
2
F(u,r) = (2.91)
V(1 —cosu+2r) (3 — cosu)
e
w/2 do
K(u,r) = / —_— (2.92)
0 1 —asin?f
sendo
4r
= _ 2.93
“ (1 —cosu—+r) (3 —cosu) (2.93)
Para valores pequenos de r, K torna-se igual a um valor constante de 7, e a con-

tribuicao para a integracao vinda de um u pequeno. Com a ajuda de calculo numérico
encontra-se que I (r) é proporcional a In(1/r) [21]. Incorporando essa dependéncia
de I (r) na Eq.(2.86) encontra-se que a temperatura de Néel depende inversamente de
In(1/r). Notamos que no limite de r — 0 obtemos o resultado exato de Mermin-Wagner

[18], ou seja, a temperatura de Néel tende a zero para a rede 2d. Dessa forma, a tempe-
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ratura de Néel para r — 0 serd

J(1—2)
2kp [0.1616In(2) + 0.5055]

Ty = (2.94)

Magnetizagao

—
No limite termodindmico mudamos o somatorio sobre k em uma integragao 3d na

1" zona de Brillouin, cujo volume corresponde a % valores de k na Eq.(2.79). Dessa

forma, temos

o — dk die, | dk, th (Y% 9.95
@ /W / w—> w0 Qk’BT ' ( ' )

A magnetizagao, Eq.(2.78), serd calculada numericamente utilizando a Eq.(2.95). O
parametro usado no célculo numérico é ro = 1 x 107%. A magnetizacdo em T = 0 é
aproximadamente M (0) = 0.35, valor quase invariante com a variagdo da dilui¢do e da
concentracao dos buracos de oxigénio. Sendo a transi¢ao de fase de 2* ordem, observa-
mos claramente o decréscimo da magnetizagao a medida que a temperatura aumenta se
anulando continuamente em 7" = Ty. Outro fato observado é a diminuicao de T com o
aumento da diluicao, ao se manter constante e igual a zero a concentracao dos buracos de
oxigénio = conforme mostra a Fig.(2.2). Comportamento semelhante para a temperatura
Ty foi observado ao se manter z = 0, e variando a concentracao dos buracos x como
mostra a Fig.( 2.3).

Para valores da diluicao e da concentracao dos buracos de oxigénio diferentes de
zero, encontramos que o efeito na diminui¢ao na temperatura de Néel com o aumento
da concentragao (diluigdo) ao manter a dilui¢do (concentracdo) constante e diferente de
zero ¢ ainda maior Figs.(( 2.4 ) e (2.5)) mantendo o mesmo comportamento qualitativo
para a magnetizacao da subrede a.

Podemos observar qualitativamente uma maior depéndencia de M (0) e de Ty com a
concentragao dos buracos de oxigénio, como citado na literatura das medidas experimen-

tais [21].
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Figura 2.2: Comportamento da magnetizacao em fungao da temperatura reduzida. Con-
siderando a concentracao dos buracos x =0 e para diferentes valores da diluicao.

Diagrama de Fase

Da Eq.(2.94) estudamos a dependéncia da temperatura de Néel com as concentragoes
x e z. Para z = 0, apenas o efeito da frustracao esta presente e a ordem AF ¢é destruida em
T = T, e o sistema torna-se bidimensional, que segundo o teorema de Mermin e Wagner
[18], 0 modelo com simetria continua ndo apresenta ordem de longo alcance (i.e., Ty = 0).
Esses resultados estao em boa concordancia qualitativa com as medidas experimentais
do composto Las_,S7,Cu0y4, conforme foi mostrado por Singh e colaboradores [21].
Por outro lado, o efeito da substituicao do &tomo magnético C'u pelo fon nao-magnético
Zn influencia no valor da concentracao critica z., que aumenta com o crescimento da
concentragao z do fon nao magnético Zn. Por exemplo, para z = 0.15 a concentracao
critica x. para o composto 2 — 1 — 4 é aproximadamente 0.026, um pouco maior que o
caso puro z.(z = 0) = 0.019. Na Fig.(2.6) mostramos a dependéncia de Ty como fungao
da concentracao de buracos de oxigénio, x, para os casos ¢ = 0 e ¢ = 0.15. Temos que,

z.(2=0) < z.(2 = 0.15) em concordancia com os resultados experimentais [15], onde
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Figura 2.3: Comportamento da magnetizacao em fungao da temperatura reduzida. Con-
siderando a diluicao z = 0 e para diferentes valores da concentracao dos buracos de
oxigénio.

observamos que Ty (z) decresce monotonicamente com o aumento da concentragao x e
tende a zero em z.(z). Outro resultado obtido desse modelo fenomenoldgico, é a de-
pendéncia de Ty com a concentracao de fons de zinco (z). Na Fig.(2.7) apresentamos Ty
em funcao de z para os valores x = 0, x = 0.016, x = 0.017 e x = 0.018. Para x = 0, ob-
servamos o bem conhecido decréscimo linear com o aumento da diluicao z caracteristico
de uma aproximacao de campo médio. Também, em =z = 0.018 a temperatura de Néel
tem um méaximo em fungao de z, implicando uma transicao reentrante e a diminui¢ao do
estado AF ¢é observado. Fazendo uma comparagao entre os resultados experimentais [15]
com os resultados numéricos da temperatura de Néel em funcao de = e de z, observamos
que, em z = 0.15 a concentracao critica, r. ~ 0.026, é inferior ao valor experimental
(x. =~ 0.03). Essa discrepancia pode resultar de virias fontes. Por exemplo, a dilui¢ao
pode ser afetada pela energia "exchange", J, com o vizinho mais préximo no plano, mais
fortemente que a interacao interplanar ou de anisotropia. Isso implica que ry aumenta

com z. O ponto de maximo no cédlculo numeérico foi observado em x = 0.018, enquanto
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Figura 2.4: Comportamento da magnetizacao em fungao da temperatura reduzida. Con-
siderando o valor da diluicao z = 0.15 e para diferentes valores da concentracao dos
buracos de oxigénio.

no experimental em z = 0.017 £ 0.001 (ver Fig.(2.1)). Uma predi¢do importante da teo-
ria é a alta sensibilidade do médximo em relagao a concentracao de buracos. O méaximo
existe somente em x suficientemente préximo a z., e desaparece para concentracoes de x

inferiores. Isto pode ser interessante para checar esta predicao experimentalmente.

2.3 Cadeia de Heisenberg frustrada com Interacao

de Longo Alcance

Existem diferentes interesses no estudo de sistemas com interacao de longo alcance.
Do ponto de vista tedrico, a investigacao desses modelos com a influéncia do alcance
da interagao sobre as propriedades criticas e de universalidade sao aspectos relevantes

a serem analisados. Outro aspecto, tem-se diversas aplicacoes reais da influéncia dessas
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Figura 2.5: Comportamento da magnetizacao em fungao da temperatura reduzida. Con-
siderando o valor da concentragao dos buracos de oxigénio x = 0.018 e variando o valor
da diluicao.

interacoes. Tem sido mostrado que flutuacoes criticas podem causar na forca de Casimir?
de longo alcance entre particulas ndo carregadas imersas em um fluido critico [22]. Foi
observado que processos envolvendo exchange aleatério ("voo de Levy") podem gerar
uma interacao efetiva que decai algebricamente com uma lei de poténcia da distancia
[23]. Outro exemplo que ocorre em sistemas de spins é a presenca da interagao de longo
alcance tipo RKKY nos compostos metdlicos vidro de spin [24] e fenomeno critico em
sistemas altamente i6nicos [25]. Um problema de interesse particular ¢ a interagdo do
tipo J;; = %, onde o modelo de Ising com spin % ¢ mapeado no modelo Kondo de spin

1 [26] e a sua generalizacdo para spin S > 1 [27].

O efeito da interacao de longo alcance nos modelos de spins, decaindo com a distancia

LA forca de Casimir ¢ o fendémeno que ocorre quando duas placas metélicas paralelas, descarregadas
separadas por uma distdncia d e preenchida por um campo eletromagnético, sao atraidas devido as
flutuagoes do vdcuo. Uma explicacao qualitativa é que a cavidade entre as placas suprime certos modos
k de oscilacao do vacuo, de forma que a pressao que o vdcuo externo exerce sobre as placas se torna
maior do que a pressao interna. Para uma revisao desse fendomeno ver Lamoreaux, S. K., Phys. Rev.
Lett. 78, 5 (1997).
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Figura 2.6: Temperatura de Néel reduzida em funcao da concentracao dos buracos de
oxigénio. Para os valores da diluicao z = 0 e 0.15.

na forma J;; = % (p > 0), modifica drasticamente o comportamento critico, obtendo-
se expoentes criticos {f3,6,a,v,v,n} dependentes do valor do parametro p e transigdo
de fases (7. > 0) na regido d < p < 2d para qualquer dimensdo d > 1. Por outro
lado, sabe-se que modelos unidimensionais com interacao de curto alcance (p = oo
ou J;; ~ Je ®") nao apresentam ordem magnética para 7" > 0 (ie., 7. = 0). A
presenca de interacao de longo alcance decaindo com a distancia induz ordem nos modelos
ferromagnéticos unidimensionais para o parametro p no intervalo 1 < p < 2, e que para
p > 2 T. = 0. Dyson [28] provou rigorosamente que o modelo de Ising unidimensional
possui um ponto critico na regiao 1 < p < 2. Estudos numéricos tém confirmado essa
previsao [29], e que T, (p) decresce monotonicamente com o aumento de p se anulando em
p = 2. Essa previsao de ordem magnética em sistemas unidimensionais foi demonstrada
analiticamente por Joyce [30] no modelo esférico. Frohlich e Spencer [31] provaram que no
ponto p = 2 (d = 1) o modelo de Ising apresenta uma magnetizacao espontanea, de acordo

com os resultados de simulacdo de Monte Carlo [32], indicando uma descontinuidade
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Figura 2.7: Temperatura de Néel reduzida em funcao da dilui¢ao z para valores diferentes
da concentracao dos buracos de oxigénio, x = 0;0.016;0.017 e 0.018.

no ponto critico 7. (p = 2). Ou seja, T, (p) diminui monotonicamente e apresenta uma
descontinuidade em p = 2 conhecida como transi¢ao de Kosterlitz-Thouless (KT)?[33].
Para o modelo de Heisenberg quantico 1d de spin % com interacao proporcional 772, a
solugdo exata da susceptibilidade foi calculada tanto por Haldane [34] como por Shastry
[35] e verificaram um comportamento exponencial divergente em baixas temperaturas in-
dicando auséncia de ordem magnética, ou seja, T.(p = 2) = 0. Usando teoria de ondas de
spins no modelo de Heisenberg ferromagnético com interacao de longo alcance Nakano
e Takahashi [36] mostraram que existe ordem magnética na regido d < p < 2d para
d = 1,2 e auséncia para p > 2d, com uma descontinuidade de T.(p) em p = 2d = 4.
Nakano e Takahashi [37] também usaram o formalismo da fungao de Green dependente

de dois tempos e temperatura na aproximacao RPA para tratar da criticalidade e ter-

2A transicdo KT em p = 2 para o modelo de Ising nada tem a ver com os vértices presentes no caso

do modelo XY, e estd associada apenas a uma divergéncia exponencial no comprimento de correlagao
A(T.—T)
Eretie™h))
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modinamica desse modelo. Os resultados qualitativos para T.(p) em fungao de p para
d = 1,2 sado andlogos ao comportamento de T.(p) obtido pela teoria de ondas de spin [36],
por exemplo, para d = 1 e ao redor de p = 2 [T.(2) = 0] temos o seguinte comportamento

assintotico para T.(p) [38]:

7]_2

Tc(p) = ?S (S + 1) Jo (2 _p) )
onde J, = J > nip = J¢(p) e S é o valor do spin, enquanto tratamento via ondas de spin
n=1

[36] obteve

T.(p) ~ 7*S%J, (2 —p),

o que mostra claramente a diferenca quantitativa entre os resultados encontrados pelos
dois métodos citados.

Recentes simulagoes de Monte Carlo quantico [39] no modelo unidimensional veri-
ficaram que os resultados obtidos por funcao de Green [38] estdo em boa concordéncia.
O teorema de Mermin e Wagner [18] foi generalizado por Bruno [40], incluindo interagoes
de longoalcance, sendo provado que para p > 2d (d = 1,2 ), os modelos XY e Heisenberg
nao podem ter ordem ferromagnética em 7" > 0.

Por outro lado, modelos quénticos (e também cldssicos) d(1,2) dimensional com
interacao de longoalcance antiferromagnética tém sido pouco explorados, e nao existe
teorema afirmando a existéncia ou auséncia de ordem antiferromagnética parad < p < 2d.
Para o limite de spin cldssico, o modelo Heisenberg F e AF sao equivalentes, e tem sido
estudado para o caso d = 1 por Frohlich e colaboradores [41], que verificaram uma ordem
AF na regiao 1 < p < 2. Motivado por falta de resultados no modelo de Heisenberg AF
quantico com interacao de longo alcance, nesta secao analisaremos uma cadeia frustrada
com interagao do tipo J, = (—=1)" /n? (n = 1,2,...00 ) usando o formalismo da funcao
de Green dependente de dois tempos e da temperatura [42]. Dividimos o sistema em

duas subredes interpenetrantes. Para desacoplar as equagoes de movimento, usaremos a
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aproximagao RPA.

O Hamiltoniano para esse modelo é descrito pela seguinte expressao

H=> JuSiSisn (2.96)
i,n=1
Ccom
—1)"J
Jn = ﬁ, J>0 (2.97)
npP
€
Si = (57,57, 57). (2.98)

O Hamiltoniano (2.96) foi estudado em 7' = 0 por grupo de renormaliza¢ao no espago
real [43], observando uma possivel transi¢do de fases em p = 1.85 caracterizada pela
mudanca do comportamento da fungao de correlagao. Para p 2 1.85 a fisica em grandes
distancias é governada pela funcao de correlagao dos primeiros vizinhos, enquanto que
para p < 1.85 existe uma linha de pontos fixos. Rabin [43] também especula que p ~ 1.85
marca uma transicdo ordem - desordem em temperatura finita assim como ocorre no
modelo de Ising com interagao de lei de poténcia. Simulagao de Monte Carlo clédssico
nos modelos de Heisenberg ferromagnético [44] e antiferromagnético [45] com interacao
de longo alcande em d(= 1,2) dimensional confirmaram que a ordem de longo alcance
ferromagnética existe na temperatura finita quando d < p < 2d, e somente conjecturaram
que nao existe ordem de longo alcance antiferromagnética em temperatura finita para
p > d. Note que p — 00, o modelo descrito pelo Hamiltoniano acima se aproxima ao
modelo de primeiros vizinhos, que para d = 1,2 néo tem transi¢ao ordem-desordem [18].

Dividimos a rede em duas subredes a e b e introduzindo duas funcoes de Green

correspondentes para investigar o Hamiltoniano acima como seguem

o (B) = ({Sgal Sia)) - (2.99)
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G(E) = (53] 5i) 2.100)

onde S* = 5% +iSY sdo os operadores de levantamento (+) e abaixamento (—).
A transformada de Fourier temporal da equacao de movimento da funcao de Green

Gyl pode ser escrita como

EC5(B) = o= (S 52]) + (1S5 M| Sia)). (2.101)

onde [ e g sao dois sitios da rede. Usando as seguintes relagoes de comutacao

St S ] = 25564 e SE
g

ga’ ga’

Slza} = :FS;;(;QI ’ (2102)

obtemos as seguintes equagdes de movimento relativas as duas funcoes de Green, Egs.(2.99)

e (2.100)

g1 _
EGY = ?ma {({[SSH]| Si)) (2.103)
e
Bt = ({[55.7)] Si) (2.104)
onde m,, = < > = a,b) é a magnetizacao por sitio da subrede .

Usando a aproximacao de Fases Aleatérias (RPA — random-phase approximation) [17]

para desacoplar as Eqs.(2.103) e (2.104) obtemos

g1
= ma—l—Zma ZJ{ (g+n - }"’ Z J {2ma g+n — My (gl?}

n=par n= zmpar

E

gl

(2.105)
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EGyt =2my Y Ju Gl — Goi}+ D Ja{2mGl .y —maGyi} . (2.106)

n=par n=impar

E assumindo que as duas subredes tém simetria de translacao, definimos a transfor-

mada de Fourier no espago dos momentos para as funcoes de Green

gl

2 .
GZ,CL — N Z Gﬂaelk(g—l)7 (2107)
g,l

2 .
5gl = N ; €Zk(g_l).

Desta forma, as equagoes de movimento para a fungao de Green tornam-se

[E +myJD — 2m, (J,i”) - J§p>)] ao _ Ma oy JOGhe (2.108)
m

2y ] Goe = [E +mg 9 — 2my (J,gm - ngﬂ Ga (2.109)

na auséncia de campo externo no antiferromagneto as magnetizagoes das subredes sao

anti-simétricas, i.e., m, = —my;, = m, logo as Egs.(2.108) e (2.109) assumirao as formas
E+mJ9 + 2m (J,i’” - J§p>>] aa — T o g0 Gl (2.110)
m
e
omJPGae = [E —mJD —2m (J,gm - Jémﬂ Gla (2.111)

ou na forma matricial
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E+mSy  2mJ" Gae
2mJ,§i) — [E — mSy] Ghe

sendo

Q= =2 [J9 - 2]

o0

1 J
w _ 1 _ 2N~ 11_
JP — P = o nglnp [1 — cos (2kn)]
. s J
J@ — _E -
© o (2n +1)?

J,gi) = —Zﬁ cos [k (2n + 1)].

Resolvendo o sistema de Eqgs.(2.112) obtemos

TN T 7 (E— Ey) (E — Ea)

aa __ 1

o _ Do _ 2m2 J"
YA 1 (E—Ey) (E - Ey)
onde
AN\ 2
A=—(E+mQy) (E—mQy) — 4m? (J,g“)
e

2112
By = —Ey =m [Qi —4 () }

Fatorando as Eqs.(2.117) e (2.118) ficamos
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(2.114)

(2.115)
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(2.117)

(2.118)

(2.119)
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v Tyt (2120
o = e r, 212
sendo
o _ mz: - ijlk (2.123)
a0 _ —m;ik_+£kE2k (2.124)
Ry = g = 2 (2:125)

Ey — Eo

Da Eq.(2.121) obtemos a funcao de correlagao <Sl;S;1>, que para [ = g teremos

4 Raa Raa
TSty = — 1k 2k
(578 = g X { i + i | 21
Para spin % vale a seguinte relagao

(S75%) = % —m. (2.127)

Substituindo Eq.(2.127) na Eq.(2.126), encontramos uma expressao para a magneti-

zagao de subrede do sistema,

m= T T (2.128)

com
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\2]1/2 (2]1/2
IR R [Qz —4 () ]  + [Qz —4 () }
p=" - (212
Nzk:QElk ePbi — 1 e PEw — 1 (2.129)

Como FEy;, é proporcional a m, nas proximidades da temperatura critica, reescrevemos

(2.129) da seguinte maneira

o o
—TW%N2;92—4Q$§2

De (2.128) e (2.130) e tomando o limite m — 0, determinamos a temperatura critica

®

(2.130)

do sistema

1
T

3 Qi74<J£i))2

kBTN =

(2.131)

ol

Com a aproximacao da soma por uma integral na primeira zona de Brillouin, encon-

tramos

™

4 QO
Ty = A“i/m kdk. 5. (2.132)
EERVERIFA)

Resolvendo numericamente a integral acima, provamos que esta diverge para todos

—T

os valores de p > 1, predizendo assim uma desordem orientacional em toda temperatura
finita (T = 0) em contraste com as conjecturas de Rabin [43], que indica uma possivel
transicao de fase em p ~ 1.85.

Mostramos que o método da funcao de Green com a aproximacao RPA parece ser
consistente com os argumentos de ondas de spins [45] na cadeia de Heisenberg com
interacoes de longo alcance antiferromagnética. Isto acontece porque para todo p > 1

nao existe uma transigao de fase em temperatura finita (i.e., 7y = 0 ), em contraste com
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os estudos de grupo de renormalizagao [43] em temperatura zero ( T = 0) que predizem
uma transicao de fase em p ~ 1.85. Na auséncia de resultados rigorosos conjecturamos
que esse modelo produz desordem orientacional em todas as temperaturas finitas para
d=1ep > 1, que pode ser verificado por técnicas mais elaboradas, como por exemplo
simulagao quantica de Monte Carlo.

A principio, podemos generalizar o resultado acima para spin S > %, assim como
foi feito para interacdo de curto alcance (p = o0) [7, 46, 47], bem como outros tipos

de desacoplamentos, tais como Callen (simétrico) [48], Dembinnski e outras [49], mas

conjecturamos que teremos ainda auséncia de ordem AF para p > 1.
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Capitulo 3

Teoria de Campo Efetivo

3.1 Consideracoes Gerais

Os fenomenos fisicos, onde a mecanica estatistica se aplica, podem ser divididos em
duas categorias. Na primeira, os componentes microscépicos do sistema nao interagem
entre si, e como resultado, as funcoes termodindmicas do sistema seguem diretamente do
célculo dos niveis de energia desses constituintes individuais. Exemplos dessa categoria
sao os calores especificos dos gases e sélidos, a distribuicao espectral da radiacao do corpo
negro, entre outros.

Fenomenos pertencentes & segunda categoria apresentam, nas fungoes termodinami-
cas do sistema, singularidades, e levam a ocorréncia de virias espécies de transicoes de
fase. Exemplos dessa categoria sao a condensacao dos gases, fenomenos associados com
a coexisténcia de fases (especialmente na vizinhanca do ponto critico), fenémeno do fer-
romagnetismo e antiferromagnetismo, transi¢ao do superfluido do hélio liquido I para o
hélio liquido II, etc.. A caracteristica das interacoes interparticulas, para esses casos, €
que nao podem ser removidas por meio de transformacoes de coordenadas do problema,
i.e., os niveis de energia do sistema total nao tém relagao com os niveis de energia dos
constituintes individuais.

O estudo do comportamento magnético dos sélidos vem sendo por longo tempo uma
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das mais ativas sub-drea da mecanica estatistica, tanto por causa de sua significAncia
na fisica fundamental, como por sua importéancia tecnoldgica. O tratamento tedrico
dado aos modelos magnéticos com base na mecanica estatistica é calcular a soma da
expressao e PP onde 3 = kBLT e F; é a energia de um determinado estado i, como sendo
proporcional ao peso estatistico para esse estado sobre todos os estados acessiveis ao

sistema, ou seja devemos efetuar o somatorio

Z="Tr{e "M} :Ze_ﬂE{‘”}, (3.1)
{oi}

onde H ¢ o Hamiltoniano, F {o;} é o autovalor e Z & conhecida na literatura como
funcao de particao. Na obtencao da funcao de particao para um sistema de N particu-
las, o somatdério do lado direito da Eq. (3.1) representa matematicamente uma soma
sobre (25 + 1)N configuracoes de spins. No intuito de eliminar as flutuagoes estatisti-
cas (N N-V 2), a mecanica estatistica de equilibrio analisa o sistema no chamado limite
termodinamico (N — 00).

A partir da fungao de particao podemos obter todas as propriedades termodinamicas
e magnéticas do modelo considerado, uma vez que ela nos permite conhecer a sua energia

livre associada, dada por

Fe —% InZ. (3.2)

Em funcao do somatério realizado na funcao Z ser infinito, infelizmente, com excec¢ao
de alguns modelos simples em uma ou duas dimensoes, um cdlculo mecanico estatistico
completo nao pode ser realizado exatamente para a maioria dos sistemas interagentes.
Muitos métodos aproximativos foram propostos na literatura, cujo teste fundamental é
reproduzir os resultados exatos (por exemplo o modelo de Ising 2d sem campo).

Nesse sentido, a busca de técnicas simples que reproduzam com certa confiabilidade,
qualitativamente os resultados experimentais e que ao mesmo tempo nao se afaste quanti-

tativamente dos resultados exatos para alguns modelos soliveis, tem sido uma alternativa
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dos sistemas derivados do modelo de Ising. Métodos como Monte Carlo e expansao em
série constituem os mais precisos e complexos para tratar modelos estatisticos. Por causa
da complexidade desses métodos originaram-se outras propostas tendo como pardmetro
de avaliacao resultados de modelos soliiveis. Um desses métodos propostos é a teoria de
campo efetivo (“effective field theory”-EFT) que apresenta resultados qualitativamente
satisfatorios.

Neste capitulo vamos tratar formalmente a EFT em aglomerado finito usando a téc-

nica do operador diferencial para sistemas de spins descritos por um dado Hamiltoniano.

3.2 Teoria de Campo Efetivo Correlacionado

O suporte da teoria de campo efetivo fundamenta-se nas rigorosas identidades de
correlagoes de spins de Ising propostas por Callen [1] em 1963 para o modelo de Ising—%,
e generalizado para spin qualquer (S > %) por Suzuki [2] em 1965. Este conjunto de
identidades tem servido, desde sua introducao, como base para um grande nimero de
aproximacoes.

Tahir Kheli e Taggart [3] foram os primeiros a utilizar as identidades de Callen-Suzuki,
ao introduzi-las no método de expansao em série de altas temperaturas, cuja finalidade
era calcular fungoes de correlagao e temperatura critica do modelo de Ising 2d.

Em 1979 um esquema simples e versétil proposto por Honmura e Kaneyoshi [4],
chamado de técnica do operador diferencial, na época apresentada para o modelo de
Ising deu uma nova roupagem as identidades de Callen, facilitando assim o manuseio
das varidveis de spin—%. Basicamente, até a década de noventa somente sistemas Ising
eram tratados via técnica do operador diferencial, mas com a generalizacao para aglo-
merados maiores (dois spins) o modelo de Heisenberg de spin-3 ferromagnético [5]-[11]
foi tratado com relativo sucesso para redes tridimensionais, pois o tratamento em redes
bidimensionais nao apresenta resultados satisfatérios, principalmente pelo fato de que,

no limite do modelo de Heisenberg isotrépico obtém-se 7. # 0 em contradi¢ao com o

76



teorema de Mermin-Wagner [12] (7. = 0). Desde entao, esta técnica tem sido aplicada
para estudar uma grande variedade de modelos magnéticos, tais como fase de vidro de
spin [13], sistemas desordenados [14], efeitos de superficies [15], sistemas amorfos [16],
modelo BEG [17], modelo de Potts [18], metamagneto Ising com campo transverso [19],
e, mais recentemente, esta tem sido estendida para estudar o metamagneto de Heisenberg
[20], Heisenberg quéantico antiferromagnético [21] e para tratar de filmes finos e super-
redes [22]. Neste trabalho, desenvolveremos esta técnica para tratar o modelo de Ising.
As vezes, estamos interessados apenas nos valores médios de algumas grandezas em
vez de toda a termodindmica do sistema. Do formalismo da mecénica estatistica de
equilibrio, temos que o valor médio de uma grandeza A no ensemble canodnico é obtido

por

r|Ae PN
=T, 53

onde Tr é o funcional traco no espago de todos os spins e a funcao de particao Z =
Tr [e7PH].
Sendo H um Hamiltoniano que descreve um sistema interagente de N particulas é

sempre possivel separar o sistema em duas partes como segue

‘H ="Hq + Hg, (3.4)

onde Hg, representa a parte do Hamiltoniano H para um aglomerado finito com n < N
spins que descreve as interagoes dentro do aglomerado e com a sua vizinhanga e Hy
representa a parte restante 0 que nao possui spins do aglomerado © (conforme Fig.(3.1)).

Caso Hq e Hq comutem, isto ¢, [Hq, Ho/| = 0, o traco na Eq.(3.3) pode ser efetuado
em dois passos: primeiro o trago sobre o aglomerado finito Trq é realizado, e em seguida
sobre os spins da vizinhanca nao pertencentes aos spins do aglomerado €2, que é chamado
de Trq. Escolhendo A = O (§2) uma funcdo com varidveis de spin do aglomerado 2,

entao o valor médio (3.3) ficard reescrito na forma
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Figura 3.1: Representagao esquemética de um sistema com N particulas (sistema = U

).

TroTre {O (Q) e_B[HQ+HQ’] }
o= TrogTre {e’ﬁ[HMHQ’]} ' (3:5)

Assumindo na Eq.(3.5) que [Hq, Ho/| = 0 a expressdo acima ficard reescrita na

forma

_ Try (e_BHQ’) Trq {0 (Q) e~ Mo}
B Tre (ef'BHﬂ’) Trq {e AfHa}

(O () (3.6)
.. TTQ{€76 HQ} . .
Multiplicando a Eq.(3.6) pelo fator Tra{c P} e combinando adequadamente medi-
ro4e
ante as propriedades da separacao do traco obtemos

Tra[O@e 0] _ gy,
Trq [e’BHQ}

Tr{ePH}

Tr
(0(Q)) = { (3.7)

Comparando a Eq.(3.7) com a Eq.(3.3) temos que o valor médio O (2) fica reduzido
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ao cdlculo parcial no aglomerado finito, ou seja,

Tra{0(Q) e~} > : (3.8)

A Eq.(3.8) é exata para sistemas cldssicos, pois neste limite as varidveis de spin
presentes no Hamiltoniano comutam e significa que em lugar de calcularmos a média
térmica para um sistema infinito, podemos reescrevé-la como uma média de um sistema
finito (aglomerado §2) com o trago parcial Trq interno. Por outro lado, para modelos
descritos por Hamiltonianos quanticos, a Eq.(3.8) nao é exata uma vez que [Hq, Ho/] # 0.
Para modelos quénticos, Sa Barreto e colaboradores [23] aplicaram a Eq.(3.8) de forma
aproximada ao modelo de Ising—% com campo transverso.

Se considerarmos A = {n} O (), onde {n} ¢ qualquer varidvel de spin nao pertencente

ao aglomerado €2, é imediata a generalizagao da Eq.(3.8) para a forma

Tro {0 () ™70} > : (3.9)

({n} 0 () = <{n} Tre{e 7]

3.2.1 Identidade de Callen-Suzuki

Para ilustrar o uso da Eq.(3.8), e em particular demonstrar a identidade de Callen-

Suzuki, vamos aplicar ao Hamiltoniano de Ising com dois estados (spin—%) descrito por

H=—-J 0i03j, (310)

(i5)
onde J é o parametro de interagao de troca (J > 0 e J < 0 correspondem os sistemas
ferromagnético e antiferromagnético, respectivamente), (i, j) representa a soma sobre os
primeiros vizinhos z e o; = 41 é a varidvel de spin % Vamos considerar um aglomerado

com apenas um spin, assim o Hamiltoniano (3.10) ficard
Hi=—Jor Y o, (3.11)
K
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H
onde § é o vetor de primeiros vizinhos e z é o nimero de coordenacao da rede. Substi-

tuindo (3.11) em (3.8) e escolhendo O (£2) = o; obtemos

Koi1) o, —
1; 1475

Tr, (w 5 )
(o) =< o (eKm%m _6,) > (3.12)

ou seja,
1 Koi1d o, —
> <O’16 'F Hé)
o1=—1
(o) = (2 - T , (3.13)
£ ()
e
o1=—1
onde K = fJ, = ICBLT, kp é a constante de Boltzmann.

O valor médio da magnetizagao por spin, m = (o), é dado por

m = <tanh KZOH_? > . (3.14)

5
A Eq.(3.14) foi deduzida pela primeira vez por Callen [1] usando o formalismo da fungao
de Green dependente de dois tempos e temperatura e generalizada para spin S por Suzuki

[2]. Desta forma, com isso ficou conhecida na literatura por identidade de Callen-Suzuki.

3.2.2 Técnica do Operador Diferencial

Definindo o operador diferencial D, = 3%, entao uma identidade deste operador é

dada por

e F(r)=F(r+a), (3.15)

onde F' (z) é uma fungao analitica que admite ser escrita através de uma série de Taylor.

Aplicando a Eq.(3.15) na Eq.(3.14) obtemos
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m:<01>:<exp KY» o, 5| D: >tanh(w)|x:0, (3.16)
K

expandindo o somatério na equacao acima obtemos

—

é

m = <ﬁ exp [(KO’H_?) Dl} > tanh (z)],_, - (3.17)

Usando a identidade de van der Waerden para spin—%, i.e., exp (Ag;) = cosh (\) +

o;senh (\) (0; = £1), pela qual podemos reescrever a Eq.(3.17) na forma

m = <H (% v 01+§Bw)> tanh (z)],_, , (3.18)

—

)

onde a, = cosh (K D,) e 3, = senh (KD,). A expressao (3.18) é geral e exata valendo
para redes com qualquer niimero de coordenacao, mas de dificil manipulacao matemaética,
pois envolve no segundo membro fungoes de correlagao de muitos spins, gerando um
conjunto infinito de equacoes acopladas de funcoes de correlacao. Para o caso do modelo
de Ising-1 numa rede unidimensional (z = 2), S Barreto e Fittipaldi [24] mostraram que
nao ¢ necessario a aplicagao de nenhum desacoplamento, pois consegue-se um ntimero
finito de equagdes (duas) de fungoes de correlagao entre spins.

Desejando melhor ilustrar as dificuldades envolvidas na Eq.(3.18), vamos desenvolvé-
la para uma rede quadrada, cujo niimero de coordenacao é z = 4. Designando pelo indice
1 = 1 o spin central pertencente ao aglomerado com um spin, conforme o Hamiltoniano

(3.11) e {03,03,04,05} como sendo os spins externos, primeiros vizinhos do aglomerado

2 = {0}, portanto, a Eq.(3.18) expandida ficara

m = ((az + 020,) (ag + 0306,) (0w + 048,) (ax + 050,)) tanh (z)],_, - (3.19)
Observe que a fungao F'(z) = tanh (x) é fmpar [i.e., F'(—x) = —F ()], entao é fécil
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mostrar que a combinagao de operadores diferenciais pares envolvidos na expansao (3.19)
aplicada nesta funcao e fazendo o limite de 2 — 0 & nula, ou seja ¥, (D) F' (7) |,—0= 0.
Portanto, concluimos que apenas contribuicoes de funcionais impares sao significantes

(nao nulos), e a Eq.(3.19) ficard reduzida a

m = Al (K) <O'2 —|—O'3 + 04 —|— O'5> + Ag (K) <0'20'30'4 + 020305 +0304U5 —|—0’20‘40’5>,
(3.20)

ou usando a propriedade da invariancia translacional (o;) = m Vi, ficamos

m:Al (K)m+A3 (K) <0'20'30'4>, (321)

onde A; (K) = 4038, tanhz |,—o= 32 A3 (K) = 4a,B tanhz |,oo= 282 e
F,, = tanh (nK).

Muitas expressoes similares a Eq.(3.21) podem ser obtidas para as fungdes de corre-
lacao, e sao mais conhecidas na literatura pelas equacoes de Dobrushin-Lanford-Ruelle
[25, 26], e usadas em teoria de campos para escrever a distribuicado de probabilidade no
limite de um certo volume infinito de uma forma rigorosa [27].

A dificuldade de se obter de forma exata a magnetizacao por este método é a presenca
da fungao de correlagao de trés spins no segundo membro da Eq.(3.21), e para contornar
esta dificuldade devemos usar um desacoplamento. Numa primeira aproximagao, as

fungoes de correlacao dos spins sao desacopladas na forma

<0i0j---0l> >~ <Uz> <O'j>...<0’l>, (322)

onde i # j # ... # I, e & conhecida como aproximacao de Zernike [28]. Usando a

aproximagcao (3.22) na Eq.(3.21) obtemos

1— A, (K)
m= "t (3.23)
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O resultado aproximado (3.23) representa a teoria de campo efetivo em aglomerado
com um spin (EFT-1), e tem como conseqiiéncia direta valores cldssicos para os expoentes
criticos nos diversos modelos analisados. A temperatura critica da rede é obtida a partir

da Eq.(3.23) fazendo m — 0, resultando na seguinte expressao

A (K.) = 1. (3.24)

O valor para o modelo de Ising—% numa rede quadrada ¢ T, = K ' = 3.09, que pode ser
comparada com a solugao exata T, = 2.269. Da Eq.(3.23) podemos mostrar que préximo
da criticalidade a magnetizagao se anula segundo uma lei de poténcia com um expoente
critico § = 1/2.

Podemos aplicar o desacoplamento (3.22) para qualquer rede com nimero de coorde-

nagao z, o que equivale na EFT-1 aproximar a Eq.(3.18) por

m = (o, +mf3,)" tanh (z)| _,, (3.25)

usando a propriedade @, () I’ () |,—o= 0 podemos reescrever a Eq.(3.25) na forma

m=> Aj, (K)m>*, (3.26)
p=0
sendo
19
Ay (K) = — 200 et i ), (327)

(z—1=2p)!(2p+ 1) 7
onde 6,(x) =1 e 0 quando x < 0 e x > 0, respectivamente e z = z — 1 — 2p. Da
mesma forma, préximo da regiao critica (T~ T,., m — 0) obtemos a partir da Eq.(3.26)
o expoente cldssico 5 = 1/2 e a temperatura critica é calculada resolvendo numericamente

a expressao

Al (K) =1, (3.28)
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que para uma rede linear (z = 2) obtemos a solucao exata T, = 0. A medida que
o numero de coordenagdo aumenta, a temperatura 7, (z) cresce monotonicamente, por
exemplo, 7. (z =4) = 3.090 e T, (2 = 6) = 5.073, e no limite z — oo obtemos o resultado
de campo médio T; = 1. Fisicamente, é esperado este crescimento no valor de 7T, com o
aumento de z, isto porque o sistema fica mais correlacionado e portanto necessitamos de
mais energia térmica (kgT.) para destruir a ordem magnética. No limite de coordenagao
z — 00 teremos que o fon i interage (em média) com a mesma magnitude com todos os
sitios da rede cristalina, introduzindo assim no sistema uma interacao de longo alcance
apresentando os mesmos resultados da aproximacao de campo médio de Curie-Weiss.

A aproximagao de campo médio em aglomerado com um spin (mean field approxima-
tion, MIFA-1) consiste em que fagamos uma média nao sobre a funcao hiperbdlica, mas

sim sobre o seu argumento. Logo, podemos escrever (3.14) na forma

m = tanh (Ko, 5 ) = tanh K (o, 5 ), (3.29)

ou

m = tanh (2 Km) , (3.30)

que reproduz o mesmo resultado de MFA-1, mas que nos leva a um resultado errado em
uma dimensao, i.e., T.(z = 2) # 0. O uso de EFT-1 (3.26) que usa o desacoplamento
(3.22), onde as fungoes de correlagao entre diferentes spins sao tratados com uma apro-
ximagao, trata de forma exata a relacao de cinemadtica de spins 02" = 1 (0; = +1) através

da identidade de van der Waerden, enquanto que MFA trata aproximadamente tanto

2n
,l‘ .

as correlagoes como as auto-correlacoes o Sendo o MFA um dos métodos tedricos
mais utilizados para resolucao de problemas de muitos corpos na mecénica estatistica, é
possivel encontrar na literatura uma variedade de modelos estudados, para sistemas com
dimensodes superiores a dois, tais como: metamagneto [29], vidro de spin [30], modelo

de Heisenberg AF [31], modelo de Heisenberg com interagao Dzyaloshinski-Moriya [32],

84



entre outros.

Em contrapartida, EFT apresenta melhorias nos processos qualitativos e quantita-
tivos com relacao a MFA, como, por exemplo: numa rede unidimensional EFT obtém
resultados exatos para as propriedades termodindmicas do modelo de Ising—% [24] com
T. = 0. Metodologicamente, EFT trata exatamente a cinemética de spin fazendo com
que o modelo com interagao de curto alcance nao apresente ordem de longo alcance em
uma dimensdo. E preciso mencionar que a medida em que crescemos os sistemas de
aglomerados e também se utilizando de desacoplamento [33], temos melhorias na parte
quantitativa para estas grandezas criticas, com uma relativa convergéncia em direcao ao
resultado exato.

Um estudo sistemédtico do aumento dos aglomerados no esquema MFA foi realizado
por Suzuki e Katori [34] para calcular a temperatura critica do modelo de Ising numa rede
quadrada. Sugeriram que o limite do tamanho do aglomerado (/) infinito a temperatura
critica converge para a solucao exata de Onsager. Para melhor ilustrar esta convergéncia
de T., vamos desenvolver MFA em aglomerado com dois spins (MFA-2), designada na
literatura de aproximagao de Oguchi [35], onde o Hamiltoniano de Ising (3.10) é escrito

na forma aproximada por

HéMFA:—JO'lUg—J(Z—l)m<O'1+O'2) (331)

sendo o ultimo termo a soma das médias realizadas aos redores dos spins o7 e g5 perten-
. . ~ /1 L, . ~
centes ao aglomerado, excluindo o par da interagao, e m = <§ (o1 + 02)> é a magnetizacao
por spins nesta aproximagcao dada por
senh 2K (z — 1) m]

N 3.3
= cosh 2K (z — 1) m] + 2K~ (3:32)

com K = (J.

No limite de m — 0 na Eq.(3.32) obtemos a temperatura critica pela expressao
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e (—TQ) , (3:33)

com o resultado espurio T, # 0 para cadeia linear (z = 2). No caso da rede quadrada (z =

4) encontramos T, = 3.893, distante, ainda, do resultado exato T, = 2.269. Aumentando
ainda mais os aglomerados, mas mantendo a simetria da rede quadrada, Suzuki e Katori
encontraram 1, = 3.125;2.915;2.748;2.679; 2.631 e 2.575 para N = 9,21,45,69,99 e 148
spins, respectivamente, mostrando uma pequena convergéncia em direcao ao resultado
exato T, = 2.269, com o grande empecilho do aumento do tempo computacional.

Todas as teorias de campo efetivo (MFA e EFT, por exemplo) tém em comum uma
expressao auto-consistente para o parametro de ordem do tipo m = W (m,T), e que ao
redor da criticalidade os expoentes criticos sao universais (cldssicos) independentes da di-
mensao espacial (d) e da simetria do Hamiltoniano, contradizendo assim as experiéncias
em compostos magnéticos (classe de universalidade). Uma alternativa para encontrar
valores nao cldssicos de expoentes criticos, mas mantendo a idéia de MFA, foi apresen-
tada por Suzuki [36] quando propos o formalismo CAM (coherent Anomaly Method) e

que tem sido aplicado numa série de modelos.

3.2.3 Outras Aproximacoes

De forma anéloga a Eq.(3.14), podemos obter, usando (3.12) em (3.9) a identidade

de Callen generalizada

<{n}01>:<{n}tanh KY 0,5 > (3.34)

onde {n} representa qualquer varidvel com spins nao pertencentes ao aglomerado ) =
{o1}. Usando os mesmos procedimentos para obtencao da Eq.(3.20) numa rede quadrada,

a Eq.(3.34) serd reescrita como
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({n} o) = A (K)({n}(oa+o03+04+05))+ (3.35)

A3 (K) {({n} (020304 + 020305 + 030405 + 0204075)) .

Escolhendo {n} =1 e {n} = 0,9, da Eq.(3.35) obtemos

m =44, (K)m + 445 (K)T (3.36)

(o901) = Ay (K)[1+ (0203) + (0204) + (0205)] + (3.37)

Az (K) [(0304) + (0305) + (0405) + (02030405)] ,

onde usamos a identidade de cinemdtica de spin ¢? = 1, m = {(o;) Vi = (1—-N) e
I' = (0,0500) Vi # j #1 # 1. As Eq.(3.36) e (3.37) sao exatas, mas de dificil manipu-
lacao matemadtica, assim para resolvé-las vamos usar um desacoplamento nas funcoes de
correlagao.

A primeira tentativa de melhorar o valor de T, foi apresentada por Kaneyoshi e
colaboradores [37], onde utilizaram um desacoplamento em que as flutuagdes no dado

sitio ¢ # 1 sao proporcionais as flutuacoes do spin do aglomerado €2, ou seja

o; = (0;) + Ao — (o1)) (3.38)

onde A representa o campo de reagao de Onsager [38] que mede a correlagdo de curto
alcance dos spins o; (externos ao aglomerado) com o spin o (pertencente ao aglomerado).

Substituindo (3.38) nas Eqs.(3.36) e (3.37), obtemos duas equagoes acopladas para a
magnetizacao m e para o parametro A que podem ser resolvidas simultaneamente para

cada valor de temperatura, ou seja
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m = [4A; (K) + 1245 (K) \* — 845 (K) A*] m + [44; (K) (1 — 3)\* +2)*) | m®  (3.39)

m*+A(1—m?) = A;(K)+3[A (K)+ A3 (K)|m* + A3 (K)m* + (3.40)
3[A1 (K) + A3 (K) + 245 (K)m®] (1 —m®) A\* —
8A3 (K)m® (1 —m?) X + A3 (K) (1+3m?) (1 —m?) \*

Como estamos interessados na criticalidade, entao fagamos m — 0 nas Eqgs.(3.39) e (3.40)

e teremos

1 =4A, (K,) + 1243 (K,) A2 — 8A3 (K,) A} (3.41)

Ae = Ay (K,) +3[A1 (K.) + A3 (K.)] X2 + A3 (K.) AL (3.42)

Das Eqgs.(3.41) e (3.42) a temperatura critica, apresenta, resultado equivalente a apro-
ximacao de Bethe e Peierls, ou seja kBTC = 2 ¢ )\, = L. Generalizando para qualquer

nimero de coordenacao z obtemos

kpT. _ 2
T () (3.43)
Ac = zil

Taggart e Fittipaldi [39] sugeriram uma alternativa para se obter as fungoes de corre-

lagao, e denominaram de aproximagao do tripleto médio. Escolhendo {n} = coth K Za
bl

1476
na Eq.(3.34) obtemos
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<01 coth KZO’H_?> =1. (3.44)

5
Aplicando os mesmos procedimentos da obtencao da Eq.(3.21), podemos reescrever a

Eq.(3.44) numa rede quadrada (z = 4) na forma

1 =4A (K) (0103) + 4B (K) (01050304) , (3.45)

sendo A (K) = £ [coth (4K) + 2 coth(2K)], B(K)= £ [coth (4K)) — 2 coth(2K)] e usamos
a propriedade de simetria translacional (i.e., (010;) = (0102) V i # 1 e (010,0j0;) =

<O'10'20'30'4> V1 #.] 7é l 7A 1)
Calculando m = (o) (p # 1,2,3,4,5 ) e tomando como base a Eq.(3.45) encontramos

m = 4A (K) (01020,) + 4B (K) (010503040,) , (3.46)

fazendo I' = (01030,) € A = (010203040,), a Eq.(3.46) serd reescrita por

m = 4A (K)T + 4B (K) A. (3.47)

Na aproximacgao do tripleto médio, Taggart e Fittipaldi sugeriram que em 7' = T,
a funcao de correlacdo A tende a zero mais rapidamente que I', portanto, usando as

Eq.(3.36) e (3.47) obtemos a temperatura critica auto-consistentemente pela expressao

B (Kc) - Z(Kc) [1 —4A (Kc)] ) (348)

que resolvendo numericamente, encontramos 7, = 2.680. Usando a aproximacao (3.38)
nas Eqs.(3.45) e (3.47), Taggart [40] obteve resultados mais préximos (7. = 2.490) do
valor exato T, = 2.262 para o modelo de Ising—% na rede quadrada.

Vimos que até agora as aproximacoes aplicadas na técnica do operador diferencial
utilizaram aglomerado com apenas um spin, ou seja, teve como ponto de partida o Hamil-

toniano (3.11). A fim de ilustrar a técnica do operador diferencial para aglomerado finito,
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vamos escolher um aglomerado com dois spins, e assim o Hamiltoniano de Ising (3.10)

para este aglomerado é dado por

HQ = —JO'lO'Q — a101 — G209, (349)

n=1,2).

onde a, = J;Um?n (

dn
Escolhendo O () = £ (01 + 02) e usando (3.49) na Eq.(3.8) obtemos a magnetizacao

por spin

senhf3 (a1 + a2) > , (3.50)

"= <coshﬁ (a1 + az) + e 2K cosh (a1 — as)
sendo m = (1 (o1 + 02)).

A Eq.(3.50) foi obtida independentemente por Siqueira [41] e Jascur [42]. Uma andlise
simples desta expressao evidencia a presenca de dois tipos de vizinhos presentes nos
somatdrios em g}n Para desenvolvermos a Eq.(3.50) vamos definir dois operadores dife-
renciais D, = 6% e D, = 8%, com isto é possivel generalizar a identidade dada por uma

variavel, Eq.(3.15), ou seja

exp (aD, +bD,) g (z,y) = g(z +a,y +D), (3.51)

onde g (z,y) ¢ uma funcao analitica. Usando a identidade (3.51), podemos reescrever a

Eq.(3.50) na forma

m = <exp KD:,SZ<71+§>1 + KD?JZUHEE >g (2,Y) |zy=0 ; (3.52)

— —
51 62

sendo

senh (z +y)
cosh (z +y) + e 2K cosh (z — y)

9(z,y) = (3.53)

Na Eq.(3.52) as somatérias Y e > sdo feitas sobre todos os primeiros vizinhos dos

= —
01 02
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spins 01 e 09 externos ao aglomerado com dois spins, respectivamente. Dependendo da
topologia da rede, os spins 07 e 03 podem admitir vizinhos comuns (i.e., spins comuns

circundantes aos sitios oy e 03), entdo a Eq.(3.52) pode ser reescrita como

z—1—2' z—1—2' 2!
m = < H exp <KDIJ1+?1> H exp (KDya%?Q)Hexp [K (D, + D,) aﬂ> 9T, Y) 1m0 s

— —

51 5o 5

(3.54)
onde z' ¢ o mimero de primeiros vizinhos comuns aos spins o e oy do aglomerado.
Claramente, a forma explicita de vizinhos, comuns ou nao, aos sitios 1 e 2 no aglomerado
de dois spins assegura a distingao entre redes de estruturas (topologias) diferentes. Para
ilustrar a topologia da rede no aglomerado com dois spins, na Fig.(3.2) apresentamos as
rede kagomé (z = 4,2’ = 1), quadrada (z = 4,2’ = 0), triangular (z = 6,2 = 2) e a

cibica simples (z = 6, 2’ = 0).

Q
Q Q
: ' o
O ——8 | 0 O3 ?62
@ AU
0 0 0 0
Q
QSN P vq
; LD
“ 00—
O r\.\c\l JC?Z\‘\ - 301 e :‘52
o 0 6 9
O d
© (d

Figura 3.2: Topologias das redes (a) rede kagomé, (b) quadrada, (c) triangular e (d)
cuibica simples com aglomerado com dois spins.
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Aplicando a identidade de van der Waerden na Eq.(3.54) ficaremos

z—1—2' z—1—2' 2
- < H (%’ T 01+?1B@“> H (ay T09,73, )H Qoty + 05 x+y)> 92, 9) |4 y=0
51 e F

(3.55)
onde o, (v =z,y) = cosh(KD,), B, = senh(KD,), oy, = cosh[K (D, + D,)] e
Byry = senh [K (D, + D,)]. A Eq.(3.55) ¢ exata, porém de dificil manipulagao matemati-
ca por envolver funcoes de correlacao de védrios spins, gerando desta maneira um conjunto

infinito de equagdes acopladas. Desacoplando as fungdes de correlacdo da Eq.(3.55) se-

gundo a aproximagao de Zernike (3.22), ficaremos

’

(Oém—"_y + mﬁﬂ?"‘y)z g (x7 y>|x7y:0 . (3-56)

m = (g +mB,) " (o +mB,) T

Da Eq.(3.53) temos que a fungao g (x,y) é impar [i.e., g (—z,—y) = —g(x,y)], ¢ a
aplicagao de qualquer operador par @, (D, D,) nesta funcao g (z,y) € zero no limite de
x,y — 0,ist0 &, $,,,.9 (7,9) |zy=0= 0. Usando esta propriedade de paridade para a fungao
g (z,y), a Eq.(3.56) pode ser expandida em poténcias impares de m, que fisicamente é
esperado, isto porque esta equacgao de estado é invariante pela mudanca de m por —m

(ndo existe diregao axial privilegiada) e até primeira ordem é dada por

m~ A (K)m, (3.57)
sendo
AP (K)=1|2(z—1-2) ai_zl_2a§_zl_1ﬁx + z’ozfc_zl_1a;_zl_1a§:ylﬂx+y g (z, y)|$7y:0 .
(3.58)

Nesta nova teoria de campo efetivo em aglomerados de dois spins (EFT-2), a tempe-
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Redes EFT-1 EFT-2 Exatos/Monte Carlo
Kagomé 3.090 2923  2.143

z Z
4 1
Quadrada 4 0 3.090 3.025 2.269
6 2
6 0

Triangular 5.073  4.950  3.641
Cibica Simples 5.073  5.039 4.511

Tabela III.1: Valores da Temperatura critica T, para o modelo de Ising-1/2 em diversas
topologias de rede.

ratura critica é obtida da Eq.(3.57) com o limite m — 0, ou seja

AP (K, =1, (3.59)

onde percebemos da Eq.(3.59) a possibilidade de distinguir 7, para redes com topologias
diferentes.

Resolvendo numericamente a Eq.(3.59) encontramos os valores de T. = K, ! do mo-
delo de Ising—% para varias topologias de rede. Os valores de 7. obtidos através das
aproximacoes EFT-1 e EFT-2 para as redes Kagomé, quadrada, triangular e cibica
simples estao apresentados na Tabela (III.1) e sdo comparados com os resultados exatos
para os casos de redes 2d e simulagdo de Monte Carlo (3d). Observamos que EFT-2
apresenta resultados quantitativos ligeiramente melhores que os obtidos por EFT-1 em
comparacao com os resultados exatos. Devemos mencionar, ainda que sendo esta EFT-2
uma aproximagao tipo campo médio [i.e., m = W (m,T)|, os expoentes criticos continuam
universais (independe da dimensionalidade) e iguais aos valores cldssicos (8 = 1/2,v =

LLa=0,r=1/2,7=0,§ = 3).

3.3 Outros Modelos

Diversos modelos quénticos na mecéanica estatistica tém sido estudados, como por
exemplo; Heisenberg, Ising com campo transverso, Hubbard, Kondo. Ao contrério de sis-
temas cldssicos que apresentam certas dificuldades com interagoes microscépicas presentes

nos termos do Hamiltoniano, os modelos quanticos acrescentam mais uma dificuldade que
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sao as diversas relacoes de comutacao entre os operadores do Hamiltoniano. O modelo
de Heisenberg é descrito pelo seguinte Hamiltoniano

L)

H = —JZ (nxafaf +n,00f + U?JZ-) , (3.60)
(ig)

onde J é a energia de troca (J > 0 e J < 0 correspondem ao modelo ferromagnético
e antiferromagnético, respectivamente), 7, € [0,1] é o parametro de anisotropia, (i, j)
representa a soma sobre os primeiros vizinhos e o} é a componente v = x,y, z do operador
de spin de Pauli no sitio .

A técnica do operador diferencial em aglomerado com dois spins foi desenvolvida
para o Hamiltoniano (3.60) por Idogaki e Uryn [5, 43| para o caso do sistema ferro-
magnético. Numa rede quadrada (2d) foi encontrado erroneamente que este modelo no
limite isotrépico (1, = 7, = 1) apresenta ordem de longo alcance, em contradigao com o
teorema de Mermin e Wagner [12]. Por outro lado, quando aplicada essa técnica nesse
modelo numa rede tridimensional, os resultados qualitativos das propriedades termo-
dindmicas e temperatura critica sao satisfatérios, estabelecendo-se assim a desigualdade
T. (Ising) > T, (XY) > T, (Heisenberg). Do ponto de vista quantitativo, os resultados de
T. néo s@o comparéveis com os obtidos por simulagao de Monte Carlo [44]-[46] e expansao
em série [47].

O modelo (3.60) com interacao antiferromagnética foi estudado pela técnica do o-
perador diferencial por Araijo e colaboradores [8], onde o comportamento da magnetiza-
¢ao de subrede em funcao da temperatura foi analisado. Os resultados foram satisfatérios
em comparac¢ao com os resultados mais rigorosos.

A generalizagao do modelo (3.60) para spins cldssicos usando a técnica do operador
diferencial foi também realizada [33, 48, 49|, onde foi mostrado que T, = Ty para todo
modelo cléssico analisado [33] de acordo com resultados de simulagao de Monte Carlo [49]-
[51]. Desses resultados [8, 33, 48] sdo mostrados que T, y (classico) > T (quantico) >

T. (quantico). Diante desta consisténcia qualitativa, outros sistemas quanticos mais com-
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plexos foram estudados usando a técnica do operador diferencial em aglomerados com
dois spins. A técnica do operador diferencial em aglomerados com dois spins aplicada
ao modelo de Heisenberg ferromagnético com a inclusao da interacao biquadrética e fon-

tnico, que é descrito pelo Hamiltoniano

H=—JY by—JY 05— DY (5), (3.61)
(ig) (i5) i

onde py; = S7S7 4+ v (SFSy+S/SY) (Sf=0,%1), J é a interagdo de troca bilinear,
J' & interacao biquadratica e D a anisotropia de fon-uinico, foi estudada por Idogaki e
colaboradores [52].

Outro modelo onde tem-se aplicado a técnica do operador diferencial para analisar
o comportamento tricritico é o modelo de Heisenberg ferromagnético, que consiste do

Hamiltoniano (3.60) com a inclusdo da interagao de Dzyaloshinski-Moriya (DM) dada

por
(i,9)
onde Dj; = —D;; € o tensor anti-simétrico da interagao DM. Incluindo a interacao DM

(3.62) na Eq.(3.60), Lacerda, de Sousa e Fittipaldi [53] mostraram que o sistema fer-
romagnético com l_)>,~j = DZ (diregdo axial) apresenta no diagrama de fases no plano
(T, D), transi¢oes de 1% e 2* ordem. Para interagoes antiferromagnéticas (J < 0), Gil e
de Sousa [54] usando método variacional mostraram auséncia de transi¢ao de primeira or-
dem. Alguns resultados preliminares usando a técnica do operador diferencial confirmam
a auséncia do ponto tricritico no diagrama (7', D) para o modelo DM antiferromagnético
[55].

Na Tabela (I11.2) apresentamos os resultados de T, (caso F) e Ty (caso AF) para
os modelos Ising, XY (cldssico e quantico) e Heisenberg (cldssico e quantico) numa rede
cibica simples (z = 6) obtidas por MFA-2, EFT-2, Monte Carlo [44, 45, 46, 50, 51]

e expansao em série [47]. Apesar dos resultados quantitativos para 7. e T obtidos
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Modelo Métodos T. TN
MFA-2 5.847 5.847
Ising EFT-2 5.039 5.039
Monte Carlo [44] 4.511 4.511
MFA-2 5.843 5.843
XY Cléssico EFT-2 5.034 5.034
Monte Carlo [50] 4.405 4.405
MFA-2 5.787 5.787
XY Quéntico EFT-2 4.980 4.980
Séries [47] 4.001  4.001
MFA-2 5.841 5.841
Heisenberg Classico EFT-2 5.031 5.031
Monte Carlo [51] 4.329 4.329
MFA-2 5.719 5.771
Heisenberg Quantico EFT-2 4.891 4.947
Monte Carlo [45, 46] 3.360 3.593

Tabela III.2: Valores da temperatura critica para modelos cldssicos e quénticos com

interacoes F e AF numa rede cibica simples.

por MFA-2 e EFT-2 nao serem bons quando comparados com resultados rigorosos de
expansao em séries e Monte Carlo, esses sdo qualitativamente corretos [T (cldssico)
Ty (classico) > Tx (quantico) > T, (quantico); T, (I) > T.(XY) > T, (H). Entretanto

para uma rede quadrada observamos a violagao do teorema de Mermin-Wagner, ou seja,

encontramos T, = Ty # 0.
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Capitulo 4

Modelo de Ising quase-2d
aleatoriamente decorado com

interacoes competitivas

4.1 Consideracoes (Gerais

A investigacao sistemdtica do antiferromagnetismo surgiu com o trabalho feno-
menolégico de Néel em 1932 [1] quando determinou a temperatura critica (7) na qual
as magnetizagoes de subredes se anulam para um modelo de Ising com interagao entre
primeiros vizinhos. A grande motivacao de se estudar modelos antiferromagnéticos reside
no fato de existir transigoes de fases induzidas por campo externos e presenca de diversos
pontos multicriticos (tricritico, bicritico, etc.) no diagrama de fase [2].

Do ponto de vista experimental, exemplos de metamagnetos de Ising sao os compostos
FeCly e FeBrsy, onde as medidas das propriedades termodindmicas indicam a presenca
de um ponto tricritico no composto FeCly [3], enquanto espalhamento de néutrons tem
indicado a presenca de um ponto bicritico no diagrama de fase T" versus H no composto
FeBry [4]. A explicagao tedrica para a decomposigdo de ponto tricritico no ponto bi-

critico terminal no metamagneto Ising estd associado ao valor da interacao de segundos
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vizinhos (J'), que sendo ferromagnética (J' > 0), célculos de campo médio [3] mostram
que para o > Q. (a = le) observa-se a decomposi¢ao para o ponto bicritico no diagrama
de fase T' versus H. Resultados de simulacao de Monte Carlo neste modelo nao prevé
tal decomposicao[5].

Uma classe especial de metamagnetos sao aqueles que apresentam transicao de fase
induzida por campo externo; por exemplo, o composto antiferromagnético LasCuOy [6]-
[8]. O comportamento da susceptibilidade obtido através da técnica de espalhamento
de néutrons [9], apresenta para altos campos magnéticos um comportamento andémalo,
caracterizado por um ponto de minimo e depois um ponto de maximo na temperatura de
transigdo T (H). Na Fig.(4.1) apresentamos os resultados experimentais da susceptibi-
lidade em funcao da temperatura para o composto LasCu(O, na presenca de um campo
externo H = 3.07 [9], verificando assim o comportamento anémalo. Na auséncia de
campo externo (ou pequenos valores do campo H) esta anomalia na susceptibilidade nao
é verificada.

Na Fig.(4.2) mostramos os resultados experimentais do diagrama de fase no plano
(T'— H) e o comportamento da magnetizacdo como funcao da temperatura ao longo
da linha critica Ty (H), que ao redor de Ty (0) a magnetizagdo vai a zero segundo a
lei de potencia M, ~ (Ty —T)” com 8 = 0.5 + 0.02 (valor de campo médio) [10]. A
notacado WFM na Fig.(4.2) significa um pequeno ferromagnetismo (weak ferromagnetism)
no sistema, caracterizado pela presenca de uma anisotropia anti-simétrica conhecida como
interagdo de Dzyaloshinski e Moriya (DM) [11].

Usando teoria de campo efetivo em aglomerado com dois spins (EFT-2), Neto e
de Sousa [12] estudaram o modelo de Heisenberg AF de spin—% quase-bidimensional
(A =107%) e encontraram para H = 2.0J a presenga de um comportamento anémalo,
com aparecimento de um ponto de minimo antes da ocorréncia da transi¢ao de fase (ponto
de méximo) na susceptibilidade em fungao da temperatura.

Com a descoberta dos compostos supercondutores de altas temperaturas, por Bed-

norz e Miiller em 1986 [13], diversos modelos fenomenolégicos foram propostos para
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Figura 4.1: Comportamento experimental da susceptibilidade magnética em funcao da
tempertura para o composto La;CuO,4 na presenca de um campo magnético externo
H =3.0T [9.

descrever suas propriedades de transporte e magnéticas. Para compostos formados por
planos de C'uO,, o magnetismo é o ingrediente fundamental para uma possivel teoria
microscépica. Sabe-se que na fase pura (por exemplo, os compostos LasCuQOy (2—1—4)
e Y BayCuzOg (1 —2—3)), os fons de cobre interagem antiferromagneticamente com um
acoplamento J4 no plano e A\J, entre planos [14], e é descrito teoricamente pelo modelo

de Heisenberg antiferromagnético quase-2d de spin-i, conforme resultados dos experi-

27
mentos de espalhamento de néutrons [6, 15, 16]. Dopando, por exemplo, com &tomos
de bario (Ba) o composto 2 — 1 — 4, os fons de oxigénio situados entre os dtomos de
Cu no plano apresentam um desbalanceamento de carga, surgindo assim um spin efe-
tivo 1 que interage ferromagneticamente [17] com estes dtomos (Cu), provocando desta
maneira o fendmeno da frustragao. Fisicamente, esse efeito competitivo de interagoes nos
planos de C'uOy causa uma reducgao drastica na ordem antiferromagnética do sistema, e

conseqiientemente a temperatura de Néel (7)) diminui & medida que a concentragao de

buracos aumenta, se anulando no valor critico x.. Para x > z., a fase supercondutora
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Figura 4.2: Diagrama de fase no plano T' — H para o composto La,CuO,. Lado direito
temos o comportamento da magnetizacao em funcao da temperatura obtida ao longo da
linha critica Ty (H) [10].

aparece, onde as correntes sdo oriundas dos pares de Cooper [14] nos planos de CuO,
cuja interagao entre os elétrons é de origem elétrica (exchange).

Transicao de fase em sistemas de spin com frustragao surgem em uma variedade de
sistemas. Em alguns casos, o fenémeno reentrante foi observado [18]-[21] e é importante
para estabelecer conexao com transigoes vidro de spin (spin-glass transitions). A presenga
de frustracao causa, primeiro de tudo, a degenerescéncia e o crescimento na energia do
estado fundamental, como também um decréscimo na temperatura de transicao sobre o
estado ordenado.

O modelo de Ising aleatoriamente decorado ¢ usado com sucesso para descrever as
propriedades criticas dos compostos de altas temperaturas [22]-[28], embora acredita-
se que sistemas com spins sejam melhores descritos por modelos Heisemberg (como as
temperaturas proximas as temperaturas de Néel). A presenga de ligacoes decoradas causa
frustracao no sistema e, conseqiientemente decresce o ordenamento na subrede e resulta

em sucessivas transigoes de fase em 7" # 0.
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Utilizando transformagoes do tipo decoragao-iteragao [29, 30] vérios autores [21, 24,
26] e [31]- [33] tem estudado o modelo de Ising decorado, onde suas propriedades ter-
modinadmicas e diagramas de fase foram analisados. Para descrever qualitativamente as
propriedades magnéticas desses compostos supercondutores, usamos como protétipo o

modelo de Ising aleatoriamente decorado usando a técnica do operador diferencial.

4.2 Modelo e Formalismo

Neste capitulo vamos simular (qualitativamente) as propriedades termodinamicas da
fase isolante de compostos supercondutores de altas temperaturas formados por planos
de CuOs usando um modelo magnético. O modelo é descrito por um Hamiltoniano Ising
aleatoriamente decorado, temperado (quenched), quase-2d, com interagdes competitivas,
cujo objetivo é simular o limite de estabilidade da fase antiferromagnética de compostos
cupratos supercondutores de altas temperaturas.

Para ilustrarmos a estrutura topolégica do sistema considerado, na Fig.(4.3) mostramos
parte de uma rede cibica simples decorada. Nela, os circulos pretos indicam os fons de
Cu?t de spin—% (representado por SY, onde v representa a subrede relacionada A ou B)
e os circulos brancos indicam os fons de O~ de spin—% no plano (representado por o;).
Para completar a situacao que pretendemos estudar, expomos o sistema a um campo
magnético externo (H) na mesma diregao dos vetores de spin.

Portanto, o modelo é descrito pelo seguinte Hamiltoniano:

H=Js Y SASP+AMa Y SASP—Tp Y oS+ SP)—HY (0i+ S} +57)
Gg)ezy (o) a)eay ik

(4.1)
onde J, > 0 representa a interacao antiferromagnética de troca no plano formado entre
os spins nodais das duas subredes, A e B, interpenetrantes (simulando a interacao Cu —

Cu), X é o parametro de anisotropia (ao qual utilizamos A = 1075 para representar
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Figura 4.3: Representacao esquemadtica de uma rede ctibica simples decorada. Os circulos

pretos indicam os fons de Cu?* de spin—% (representado por SY, onde v representa a

subrede relacionada A ou B) e os circulos brancos indicam os fons de O~ de spin—% no
plano (representado por o;).

um sistema quase-bidimensional), que simula a fraca interacdo entre os planos. Jr é o
acoplamento de troca aleatério, ferromagnético entre o spin decorador e o spin nodal
(simulando a interacdo Cu — O). SY (v = A, B) é o spin-1 nodal da subrede v no
sitio ¢, H é campo magnético externo e finalmente o; é o spin—% decorador que interage
ferromagneticamente com dois spins nodais de subredes vizinhas. Na Eq.(4.1), (i, j) € xy
representa o somatorio sobre os quatro spins primeiros vizinhos pertencentes ao plano
(simulando o plano de CuQs) e (i,j) € z é o somatdério sobre os dois spins primeiros
vizinhos interplanos.

O Hamiltoniano (4.1) pode também descrever vdrios outros tipos de sistemas bastando
apenas alterar o valor do pardmetro de anisotropia, dois casos particulares sao: Caso (i)
Bidimensional — 2d (A = 0) e caso (ii) Tridimensional — 3d (A = 1), tais casos ja foram
estudados utilizando a técnica do operador diferencial [34] nas referéncias [27] e [2§],

respectivamente.
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Usando a transformacao de decoragao-iteragao de Fisher [35], obtemos um Hamilto-

niano efetivo dado por

Hepp= > JuSPSP+NTa Y SASP =3 Hi(S) + 5P). (4.2)

(i,j)Ex,y (i,j)€% 1,5,k
A transformacao decoragao-iteracao consiste na obtencao de parametros efetivos de
interacao para os spins da rede matriz, a partir da realizacao do traco parcial sobre as
varidveis decoradoras. Para obtermos uma interacao equivalente entre os spins S; e Ss,
independente da configuracao do sistema decorador, veja figura(4.4), impomos a seguinte

igualdade

AeXp [—6J€ff5152 + BHeff (Sl + SQ)] = (43)

TTUO exp [—5JA5152 + ﬁ:]FO'O (Sl + Sg) + ﬁH (Sl + 52 + 0'0)}

$,0 Os,
G"'x — |7

Szo O S,

Figura 4.4: Uma ligagdo decorada com fons de oxigénio na parte (a). Transformagao
decoragao-iteracao na parte (b) excluindo o dtomo de oxigénio.

Desta expressao obtemos
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1. [cosh(L+2Kp)
Lerr =L+ -1 , 4.4
fF= Rty nLosh(L—QKF)] (4.4)
e assumimos, também, uma distribuicao para o campo magnético do tipo
1 h(L+2K h(L—-2K
Kup — ok — S1n |COSE T+ 2Kr) cosh( )] (4.5)
4 cosh” L

onde Lesyp = BHepp, Kepp = Besp, Kp = BJp, Ka = [$Jae definimos o pardmetro
de frustracao por a = % No plano zy, as interacoes entre os spins Ising nodais sao

descritas por uma distribuigao de probabilidade (quenched) do tipo

P (Jij) = po (Jij — Jepr) + (L —p) 6 (Jij — Ja) (4.6)

P(H;)=pd(H;—Hep) +(1—p)o(H, — H), (4.7)

onde p € [0,1] é a concentragao de ligagdes decoradoras e os operadores o;, S’ sao
restritos aos valores +1.A razao da proposta da distribui¢ao (4.7) estd no fato que na
auséncia do spin decorador (p = 0) temos apenas um campo H aplicado nos spins nodais
She SJB que interagem antiferromagneticamente com um acoplamento J4. Introduzindo
o spin decorador (p # 0), que simula a presenga de buracos no material supercondutor,
teremos, dependendo da concentragao p, um valor efetivo para o campo magnético H.s.
Assim sendo, é bastante razoavel admitir uma distribuicao aleatéria tanto para o campo
como para a interagao de troca entre os spins nodais.

A concentracao de buracos criados nas bandas do oxigénio devido & frustragao pode
variar no intervalo 0 < z < 2, tendo o conhecimento de que a supercondutividade su-
bstitui o antiferromagnetismo para x ~ 0,05—0, 1 para o composto Las_, (ST, Ba),CuO,

(T. ~ 40K) [13] ou para = > 0,30 no composto Y BasCu3Og4, (T. = 90K) [36], e a con-

centragao p de ligagoes decoradas é um nimero que varia de 0 a 1. Entao, existe uma
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correspondéncia de um para um entre a densidade de buracos e p, do tipo x = 2p que nos
permitird fazer inferéncias com os compostos supercondutores. Portanto, o presente mo-
delo simula qualitativamente o comportamento dos compostos supercondutores cupratos
de altas temperaturas na sua fase isolante (antiferromagnética). Para o tratamento da
fase supercondutora, tem sido utilizado o modelo de Ising decorado aleatoriamente an-
nealed [24, 26], onde somente foram obtidos os resultados qualitativos.

Objetivando estudar as propriedades termodindmicas e a criticalidade do modelo de
Ising usando a técnica do operador diferencial via EFT-1, escrevemos o Hamiltoniano
(4.2), para um aglomerado de um spin, numa rede ctbica simples (veja figura (4.5))

COo1mo

4 2
V= SY Y e, St HAA Y St = Hil (4.8)
02

Oay

onde v = A(B) e p = B(A).

Figura 4.5: Andlise por sitio: Primeiros vizinhos do ponto de vista dos dtomos de Cobre.
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O valor médio da magnetizacao por spin da subrede v é escrito como
my = ((S7))., (4.9)

onde (...) ¢ amédia térmica e (...), corresponde a média configuracional que serd calculada
sobre as probabilidades dadas pelas Eqs.(4.6) e (4.7). Portanto, a magnetizacdo da

subrede v fica

e (SR - ()

4 2
sendo a¥ = _EKlézySﬁ&w — AKAY SYs. Kis,, = Bis,,, Ka = BJa, Ly = BH; e
. 5-

ZY =Tr [exp (—fHY)]. Substituindo a Eq.(4.8) na Eq.(4.10) e desenvolvendo os cdlculos

encontramos

m, = ((tanh (a” + L;))). . (4.11)
Aplicando a técnica do operador diferencial para um aglomerado de um spin que
consiste na identidade e*?= F' (z) = F (x + a), a Eq.(4.11) pode ser reescrita como

m, = ((exp (a"D,) tanh (z + L;)|,_,)) (4.12)

¢’

Para avaliarmos as exponenciais que aparecem na Eq.(4.12), utilizamos a identidade

. . . . , v
de Van der Waerden para um sistema de spins com dois estados, isto é, ¢*5i = cosh (a) +
S?sinh (a) que nos expressard as magnetizagbes das subredes my e mp em termos de

multiplas funcoes de correlagoes de spins, como segue

z

4 2
my, = <<H (ax — Si{Fazyﬁl‘) H (axe — St5.0x,) tanh (z + Li)|w0>> . (4.13)
Sy 5

[

onde a, = cosh (Kis,,D,), B, = sinh (K1s,,D,), ax, = cosh (AK4D,), 8,, = sinh (AK4D,).
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A Eq.(4.13) é exata mas de dificil manipulagdo matematica, pois envolve um conjunto
infinito de equagoes acopladas de fungoes de correlagdo. A média térmica (e configura-
cional) que aparece do lado direito desta equagdo é apenas sobre os spins ligados, e
desta forma é particularmente aceitdvel fazermos uma aproximacao a qual os efeitos de

correlacao de ordens superiores a primeira sejam desconsiderados, ou seja,

(878785 0) = ST e - (C57) - (S D), (4.14)

com i # j # p... e adotamos m, = ((S7)).. A aproximacao (4.14) desconsidera a corre-
lacao entre diferentes spins, porém as relagoes do tipo <(S§’ )2> = <(ai)2> = 1 sdo tomadas
exatamente na contagem, enquanto a aproximagao de campo médio usual despreza todo

tipo de correlagdo. Usando a aproximacao (4.14), a Eq.(4.13) ficard

4

m, ~ <<XA — Siﬁr(gszA) (X)\A — SﬁéZY/\A)Q g (l’)|x0> s (415)

sendo
Xaa = (axg), = cosh (AK4D,), (4.16)
Y>\A = <6)\x>c = sinh ()\KADI) , (417)
Xa = (ag), =pcosh (K.rrD,) + (1 — p)cosh (aKpD,), (4.18)
Ya = (8,), = psinh (K.r;D,) + (1 — p)sinh (a«KpD,), (4.19)

e

g (x) = (tanh (z + L;)), = ptanh (x + Less) + (1 — p) tanh (z + L) , (4.20)

onde devemos lembrar que a presenga do campo magnético faz com que a fungao g ()

nao tenha mais uma paridade bem definida, conforme temos discutido no capitulo 3 desta
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tese. Assim sendo, expandindo a Eq.(4.15) em poténcias de m4 e mp ficaremos

4 2
My = ZZCW (T7A7Ha Oé,p) mZ+q7 (421)
n=0 ¢=0
com
n+q 4 2 4—n v2—qvnv g
n q

onde os coeficientes C,,, (T, A\, H, ., p) sdo obtidos analiticamente através da relacao

el@Ps) F(z) = F(z + a), porém omitiremos por serem demasiadamente grandes.

4.3 Limite de estabilidade da fase Antiferromagnética

Introduzindo as varidveis m = %(mA + mp), definida como a magnetizagdo uni-
forme ou magnetizacgao total do sistema e m, = % (m4 — mp), definida por magnetizacao
s ) A B)» p g G

staggered, podemos reescrever a Eq.(4.21) em termos dessas novas varidveis m e msg, ou

seja,
4 2
mmy =Y Coy (TN H, o) [ — m, ™ (4.23)
n=0 ¢q=0
e
4 2
m—mg = Z Z Crg (T, N, H,y o, p) [m +my)" ™, (4.24)
n=0 ¢g=0
onde usamos o fato de que my = m + my; e mp = m — mg. Entretanto, estamos

interessados em estudar a criticalidade desse sistema, ou seja, préximo a temperatura
critica. Neste caso, a magnetizacio staggered, m; (parametro de ordem do sistema)
tende a zero com a aproximacao da temperatura de Néel, permitindo considerar apenas

os termos lineares em m na Eq.(4.23) ou na Eq.(4.24). Este processo gera um conjunto de
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duas equacoes acopladas que resolvidas simultaneamente, obtém-se assim os diagramas

de fase, ou seja,

A, (TN, H, a,mp, p) = My, (4.25)
e
Al <T7/\7H7a7m07p> = 17 (426)
com L s
A, (TN, H,ya,my, p) = Z Z m2tC,, (T, \, H, o, p) , (4.27)
n=0 ¢q=0
© 4 2
AL (TN H oyme,p) =Y > (=1) (p+q) mi T Cog (T, N H, 0, p) (4.28)
n=0 ¢g=0

onde m, é o valor da magnetizagao total na temperatura critica (ms = 0).

Resolvendo numericamente as Eqs.(4.25) e (4.26) construimos os diagramas de fases
nos planos (T, H) para diferentes valores de p e a e (T, p) para vérios valores de H e
a.

Nas Figs.(4.6) e (4.7) apresentamos os diagramas de fases do metamagneto de Ising
quase-2d no plano H — T para diferentes valores de v e p com o parametro de anisotropia
A = 1075, Obtemos linhas criticas de transicao de segunda ordem que dividem a fase
antiferromagnética com campo induzido, cujo pardmetro de ordem m, # 0, da fase
paramagnética, onde m;, = 0. Da Fig.(4.6) observamos que H.(p,«) aumenta com
o parametro de frustragdo « assim como Ty (p,a) indica a mudanga na criticalidade
do sistema com o parametro «. Observamos na Fig.(4.7) que Ty diminui & medida
que a concentracao de buracos p aumenta, porém o campo critico H. independe da
concentracao p. Em ambos os graficos temos um comportamento regular para Ty, que
decresce monotonicamente com o aumento do campo magnético se anulando no campo
critico H..

Na Fig.(4.8) apresentamos o comportamento de Ty versus p para diversos valores do

campo H com a = 0.6, onde observamos também um decréscimo de 7T a medida que au-
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Figura 4.6: Diagrama de fase no plano (7, H) para o metamagneto de Ising quase-
2d aleatoriamente decorado com diferentes valores do pardmetro da frustracao a e a
concentracgao p = 0.1.

mentamos a concentragao de buracos p, e se anulando numa concentragao critica p.., como
esperado fisicamente. Para os valores do campo H = 0.5, 1.0 e 1.5, o fendémeno da reen-
trancia é observado sendo sua origen relacionada com as flutuagoes térmicas na frustracao
e nas fungoes de correlagoes spin-spin. Ou seja, podemos considerar que o Hamiltoniano
de interacdo entre os spins decoradores e os spins nodais é da forma —Jgo (S + Sz).
A medida que p aumenta, em baixas temperaturas o estado antiferromagnético se torna
instavel devido a "diluicao" do acoplamento ferromagnético efetivo induzido nas ligagoes
decoradas. Como esta concentracao é ainda muito pequena para suportar uma ordem
ferromagnética de longo alcance, o sistema tenderd a fazer uma transicao de fase para um
estado paramagnético de modo a minimizar sua energia livre. Contudo, & medida que
a temperatura aumenta o sistema preferird retornar sua ordem antiferromagnética, uma
vez que este estado satisfaz diretamente a interacao antiferromagnética J4.519 entre os

spins nodais e liberard o spin decorador para fazer uma grande contribuicao a entropia
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Figura 4.7: Diagrama de fase no plano (7, H) para o metamagneto de Ising quase-2d
aleatoriamente decorado com diferentes valores da concentracao de buracos p e pardmetro
de frustragao a = 0.6.

do sistema, minimizando desta forma sua energia livre. Essa idéia é baseada no fato de
que o comportamento reentrante foi experimentalmente observado em supercondutores
de alta T, Y BayCu3Og ., em baixas temperaturas [36]. Na Fig.(4.9) apresentamos o com-
portamento de T versus p para diversos valores do parametro de frustracao a e o campo
externo H = 1.0, onde também observamos um decréscimo de Ty & medida que aumen-
tamos a concentracao dos fons de oxigénio p, novamente se anulando & uma concentracao
critica p.. Para o estado fundamental (7" = 0), a partir das equagoes (4.25) e (4.26) con-
seguimos obter uma complexa seqiiéncia nao uniforme de convergéncia para uma deter-
minada concentracao critica, sendo elas: p. (0.3 < a < 0.4) =0.111, p. (0.4 < o < 0.5) =
0.2806, p. (o = 0.5) = 0.3312, p. (0.5 < a < 0.6) = 0.4237, p. (0.6 < o < 0.7) = 0.6510,
pe (@ =0.75) =0.7349 e p.. (0.75 < a < 0.88) = 0.8450. O estado reentrante aparece para

alguns valores do pardmetro de frustragao.
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Figura 4.8: Dependéncia da temperatura critica como funcao da concentragao p para o
metamagneto Ising quase-2d aleatoriamente decorado com o = 0.6 e varios valores de H.

4.3.1 Na auséncia de campo externo

No caso particular de auséncia de campo externo, temos que a condicao de ligacao

para a fase antiferromagnética nos mostra que
ma = —mg. (4.29)

Desta forma a termodindmica pode ser descrita analisando apenas uma subrede, uma
vez que as propriedades da outra é idéntica, porém de sinal contrério. Usando a condicao

de contorno (4.29) na Eq.(4.21) obtemos a equagao de estado
mag = (XA + mAYA)4 (X)\A + mAYAA)2 tanh(x)|$:0 . (430)

Por outro lado, sendo a fungao tanh(z) fmpar, entao o resultado de qualquer combinagao

de operadores diferenciais pares ©,,,. (D.) aplicadas nessas funcoes serd identicamente
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T (P)/T(0)

Figura 4.9: Dependéncia da temperatura critica do metamagneto Ising quase-2d
aleatoriamente decorado com o parametro p com H = 1.0 e diferentes valores do

pardmetro de frustracao o« indicado nas curvas critica em ordem crescente a =
0.3,0.35,0.4,0.45,0.5,0.55,0.6,0.65,0.7,0.75,0.8 e 0.85.

nulo. Portanto, a Eq.(4.30) ficard reescrita como
ma = Aymy + Azsm? + Asm?, (4.31)

com

Ai (TN o, p) = (2XouYau X5 +4X5Y4 X3 ,) tanh(z) |-, (4.32)

Az (TN o, p) = (AY2, YA X5 4 4X3 4, XaY5 + 12X,4Yu X7Y3) tanh(z) |,0  (4.33)

A5 (TN o, p) = (AY2,YEX 4 + 2X4YoaY})) tanh(z) |0 - (4.34)

A temperatura critica T como funcao dos parametros p, A e a sao obtidos da
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Eq.(4.31) com o limite de m4 — 0, o que nos da

Ay (T, N, a,p) = 1. (4.35)

Resolvendo numericamente a Eq.(4.35) para diferentes valores de a, observamos que
Ty decresce quando aumenta a concentracao p, se anula em uma concentracao critica p..
Novamente, porém para o caso em que H = 0, vemos que a partir da Eq.(4.35) obtemos
uma seqiiéncia, nao uniforme, convergindo para uma determinada concentracao critica,

como mostra a figura (4.10).

T\(P)T(0)

Figura 4.10: Diagrama de fase no espago (7, p) para o modelo de Ising quase-2d aleato-
riamente decorado e diferentes valores do parametro de frustracao « indicado nas curvas
critica em ordem crescente o = 0.1,0.2,0.25,0.3,0.4,0.5,0.6,0.7,0.75,

0.8,0.9 e 0.98.

Na tabela (IV.1) apresentamos os possiveis valores para p. para o caso quase bi-
dimensional (A = 107°) utilizando o método da mecanica estatistica usual (I) [37] e
o do nosso trabalho utilizando o modelo de transformagao decoragao (II). O resultado

obtido aqui nos indica claramente que a utilizacgdo do método (I) apresenta resultado
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Moo ) -3 GB o1 (0D o1 (1

Ref. [37] 0.1056 0.1315 0.1712 0.3703 0.782 0.817 0.852
Presente tabalho 0.0552 0.0753 0.0909 0.2224 0.3409 0.3914 0.4005

Tabela IV.1: Valores da concentracao critica p. para o modelo de Ising quase-2d aleato-
riamente decorada utilizando o método da mecéanica estatistica usual (I) [37] e utilizando
a transformagao decoracdo (II) para vérios valores do parametro de frustragao o.

superestimado comparado com o método (II), ou seja, {p£ ~ 2pl! }, mostrando assim a
grande diferenciacao nos resultados.

A influéncia do parametro « (decrescimento) é enfraquecer a ordem AF, onde a
temperatura de Néel T decresce assim que p cresce, tornando-se nula para p > p.(«a).
Para certos valores de «, por exemplo, . = 0.4, 0,7 e 0,8, o fené6meno da reentrancia é
observado.

Para ilustrarmos melhor o efeito de frustragdo, apresentamos a figura (4.11) que

KgT

mostra o comportamento critico da temperatura reduzida ~f-- versus o parametro de

frustracao o para diferentes valores da concentracao p. Observamos que Ty decresce

3

1 e 1, tal valor

monotonicamente quando « cresce e tende a zero para a.(p) = 0, i, %,
critico depende da concentracao. Nesta figura observamos o fendémeno da reentrancia ,
dependendo do valor da concentracao.

Na Fig.(4.12) apresentamos uma comparagao entre os resultados experimentais dos
compostos LaCuO [38, 39] e Y BaC'u [39, 40] com os resultados numéricos da temperatura
de Néel normalizada T (x) /Ty (0) em fungao da concentragao dos buracos normalizada
x/x.. Os valores do parametro de frustragdo o que melhor se ajustam aos dados ex-
perimentais sao @ = 0.2,0.3 e 0.5. Para estes mesmos valores de a apresentamos o
comportamento da temperatura em funcao da concentracao x na presenca de um campo

externo. Porém, nao existe na literatura resultados experimentais com os quais possamos

comparar nossos resultados numéricos, no caso acima citado.

119



3.0

2.5+

2.04

KT/,

0.5+

0.0 . , . , . ; . , .
00 02 04 06 08 1.0

Figura 4.11: Diagrama de fase no espago (T, ) para o modelo de Ising quase-2d aleato-
riamente decorado e diferentes valores da concentracao p indicado nas curvas critica em
ordem crescente p = 0.03,0.06,0.09,0.1,0.12,0.15,0.2,0.3,0.4,0.5,0.7 e 0.9.

4.4 Propriedades Termodinamicas

4.4.1 Magnetizagao Total e Alternada (Staggered)

Resolvendo numericamente o conjunto de Eqs.(4.23) e (4.24) para T\ \,H ,a,p fixos,
obtemos as dependéncias de m(T') e m(T) em fungao da temperatura. Na auséncia de
campo externo (H = 0), esperamos fisicamente que as magnetizagoes das subredes A e
B sejam opostas (i.e., maq = —mp) e diferentes de zero para T' < Ty (0), portanto, como
resultado das Eqs.(4.23) e (4.24), temos que a magnetizagao induzida m é nula e m;
decrescerd gradualmente a zero com o aumento da temperatura 7. O comportamento

assintético para o parametro de ordem m, quando se aproxima de 7' = Ty (0) segue uma

lei de poténcia com expoente critico f = %, sendo igual ao resultado cldssico (campo
médio). Por outro lado, & medida que aumentamos o campo magnético H temos o

surgimento de uma magnetizacao induzida m, que, para pequenos valores de H, satisfaz
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Figura 4.12: Tiy(x)/Tn(0) versus a concentragao de buracos normalizada x/z.. As linhas
cheias representam os resultados numéricos para o = 0.2,0.3;0.5. Os simbolos sao dos

resultados experimentais; LaCuO: (H)[38, 39] e YBaCu: ()39, 40].

a relacao linear m ~ x,H, onde x, ¢ a susceptibilidade magnética a campo nulo.

Nas figuras (4.13) - (4.17) apresentamos o comportamento da magnetizagao alternada
(staggered) ms em fungao da temperatura para valores das varidveis p, « e H. Um com-
portamento continuo do pardmetro de ordem my indica uma transicao de fase de segunda
ordem entre o estado ordenado (AF) e paramagnético (P) e, diminui & medida que a tem-
peratura aumenta, se anulando em 7' = Ty (p, H, ). Para p e « fixos, observamos que o
parametro de ordem mg em T = 0 (também para 7' # 0) diminui & medida que o campo
aumenta e se anula no campo critico H.(p, ) como esté explicitado nas Figs.(4.14) e
(4.15). Verificamos, também, que a medida que aumentamos a concentragao dos buracos
de oxigénio p ou diminuimos o parametro de frustracao o o valor da magnetizacao m;
em 7' = 0 é menor do que 1, de acordo com as figuras (4.13), (4.15), (4.16) e (4.17). A
temperatura critica diminui, o que é fisicamente esperado, pois uma vez que o niimero de

fons de oxigénio aumenta, mais ferromagnético fica o sistema, enfraquecendo desta forma
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a ordem antiferromagnética e assim diminuindo sua temperatura critica e o valor da mag-
netizagdo. Nas Figs.(4.16) e (4.17) quando a concentragao p aumenta, a magnetiza¢ao em
T = 0 decresce, e, para certos valores de p (em particular para o« = 0.6 temos p > 0.2),
observamos um aumento de mg(7T") com a presenca de um ponto de méximo. Quando a
concentragao do spin decorador (aumento do efeito da frustragdo) é maior que um certo
valor critico, o estado fundamental é desordenado e o comportamento reentrante aparece
com a presenga de duas temperaturas criticas (curva com concentracao p = 0.46). Para
valores de concentragoes p > p., a fase antiferromagnética é completamente destruida

(auséncia do parametro de ordem, i.e., ms (7') = 0 para qualquer valor de T').

0.0 —

. ; . . . .
0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0
Temperatura Reduzida (k,T/J)

Figura 4.13: Magnetizacao alternada do modelo de Ising quase-2d em fungao da tem-

peratura reduzida para diversos valores do parametro de frustracao o com H = 1.0 e
p=0.1.

Nas figuras (4.18) - (4.22) temos o comportamento da magnetizacao total m para

varios valores de p, @ e H, onde o ponto méximo indica a temperatura de transicao do

sistema.

A presenga do campo externo (H > 0) neste modelo AF faz com que |m 4| > |mp|, por
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Figura 4.14: Magnetizacao alternada do modelo de Ising quase-2d em funcao da tempe-
ratura reduzida para diversos valores do campo externo com a = 0.6 e p = 0.0.

causa da indugao da magnetizagao na dire¢ao axial (dire¢ao de my). Em baixas tempe-
raturas [I' < Ty], temos um crescimento da magnetizagao em conseqiiéncia da existéncia
de uma ordem AF (m; # 0) no sistema. J4 em altas temperaturas [T' > Ty| a ordem
AF & destruida (ms = 0) e a magnetizacdo decresce com o aumento da temperatura,
representando o comportamento da magnetizacao induzida por campo de um sistema
paramagnético [T > T|. Assim sendo, para vérios valores do campo H < H.(p,«) a
magnetizacdo apresenta um pico com derivada descontinua em 7" = T (H, p, «) carac-
terizando, desta forma, a transicao de segunda ordem deste modelo.

Para altos valores do campo magnético (H > H,.), a ordem AF é destruida (ms; = 0) e
o comportamento da magnetizacao é semelhante a de um sistema paramagnético, isto é,
m (T, H,p, ) decresce com o aumento da temperatura. Nas Figs.(4.18), (4.20) - (4.22),
o valor da magnetizacao total em 7" = 0, cresce com o aumento da concentracao dos
fons de oxigénio ou com a diminui¢ao do pardmetro de frustracao . O comportamento

reentrante apresentado na Fig.(4.8), com H = 1.0 e @ = 0.6, ¢ também refletido na
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Figura 4.15: Magnetizagao alternada do modelo de Ising quase-2d em fungao da tempe-
ratura reduzida para diversos valores do campo externo com o = 0.6 e p = 0.1.

magnetizagao total, pois préoximos a uma regiao de reentrancia a mesma apresenta um
minimo (veja Fig.(4.22)).

4.4.2 Susceptibilidade Magnética

A susceptibilidade é, talvez, a grandeza fisica mais importante no estudo de sistemas
magnéticos, uma vez que descreve as caracteristicas na mudanca da magnetizacao com
um campo aplicado e apresenta como principal caracteristica um comportamento singular

na temperatura critica quando o campo externo é nulo. Portanto, sua determinacao é
feita na presenca de um campo aplicado ao sistema.

Matematicamente, a susceptibilidade de um sistema magnético a campo nulo ¢é obtida

através da seguinte relacao
om
=== . 4.36
= (5m),. 30

Aqui, no entanto, estamos interessados em calcular a susceptibilidade magnética total

124



0.8 1
064 .’
0.4

0.2

0.0 . T ' T T T i T . 1
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Temperatura Reduzida (k T/J.)

Figura 4.16: Magnetizagao alternada do modelo de Ising quase-2d em fungao da tempe-
ratura reduzida para diversos valores da concentracao com o = 0.3 e H = 0.6.

do sistema, y, e a susceptibilidade magnética alternada (staggered) x,. Nesse caso é
importante introduzirmos o chamado campo staggered H, conjugado ao parametro de
ordem m,. A adicdo do campo H,; age diretamente na magnetizacao de subrede com
as seguintes consideragoes: sobre sitios pertencentes a subrede A (spin up), o termo do

campo externo no Hamiltoniano (4.2) serd dado

Ha=—Ha) S (4.37)

€A

e nos sitios pertencentes a subrede B (spin down), o termo do campo fica

Hp=—Hp) SP. (4.38)

i€B
Onde Hy = H+ Hy; e Hg = H — H,; sao os campos atuantes nas subredes A e B,
respectivamente.

A susceptibilidade staggered é obtida a partir da defini¢ao
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Figura 4.17: Magnetizagao alternada do modelo de Ising quase-2d em fungao da tempe-
ratura reduzida para diversos valores da concentracao com o = 0.6 e H = 1.0.

omg
= , 4.39
At (8Hst>Hst:0 ( )

e estd relacionada a flutuacao do parametro de ordem divergindo assim em T = Tl,
segundo o teorema flutuacao-dissipacgao.

Por outro lado, definimos a susceptibilidade total, x, definida por

om
X = (a_H>Hst:0. (4.40)

e que esta relacionada ao campo externo H e com a magnetizagao total m do sistema,
ao avaliarmos o comportamento de tal magnetizacao mediante o campo externo H.
Derivando parcialmente as Eqs.(4.23) e (4.24) em relagdo a H e Hy podemos obter

X € Xy assim

X=——-r (4.41)
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Figura 4.18: Magnetizagao total do modelo de Ising quase-2d em fungao da temperatura
reduzida para diversos valores do pardmetro de frustracao o com H = 1.0 e p = 0.1.

e
©
I A (4.42)
onde
4 2 8
_ o
0= RZ:O qgo a 3 [Crg (T, 0, H, o, p) o (4.43)
e o
A= Z Z n+q) m —ms]" " Coy (T, N H, ). (4.44)
n=0 ¢q=0

Resolvendo numericamente as Eqs.(4.41) e (4.42), encontramos x (T, \, H,a,p) e
X« (T, A\, H, v, p) para diversos valores de (T, A\, H,«,p). A dependéncia da susceptibili-
dade magnética total é apresentada nas Figs.(4.23) - (4.27) como funcao da temperatura,
variando-se os valores de p,a e H. A descontinuidade que se observa nas curvas, ca-
racteristica de sistemas antiferromagnéticos, sofre influéncia dos parametros p,a e H, e,
como conseqiiencia, teremos uma dependéncia para Ty (p, o, H). Apesar de nao estar ex-

plicitado nas curvas (4.24) e (4.25), para H > H,. (depende do «) a susceptibilidade total
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Figura 4.19: Magnetizagao total do modelo de Ising quase-2d em fungao da temperatura
reduzida para diversos valores do campo externo com o = 0.6 e p = 0.0.

apresenta um comportamento tipo lei de Curie [y = C'/T]. Evidenciamos a divergéncia de
x em T' = 0 quando aumentamos graduamente o valor do campo nas Figs.(4.24) e (4.25).
Nas Figs.(4.23), (4.26) e (4.27), & medida que o parametro de frustracdo o diminui e a
concentracao dos buracos de oxigénio p aumenta, a temperatura de transi¢ao 7T diminui,
segundo os resultados do diagrama de fase da Fig.(4.6). Observamos também, que além
do deslocamento do ponto de méximo da susceptibilidade com a diminuicao do pardmetro
a ou o aumento de p, a presenga de um comportamento anémalo, com aparecimento de
um ponto de minimo antes da ocorréncia da transi¢ao de fase (ponto de maximo). Note
que nosso modelo, puramente cldssico, nao deveria ter em seus resultados, a presenca
de tal comportamento, uma vez que o mesmo ¢ associado a fendmenos quanticos (veja
Fig.(4.1)). Neto e de Sousa [9] especulam que para A pequeno, as flutuagoes quanticas sdo
predominantes e com o aumento do campo a instabilidade do sistema cresce em direcao
a desordem. Conclui-se que deve existir um campo em que o comportamento devera ser

de paramagnetismo instdvel (divergéncia de x em 7" = 0) refletindo no aparecimento de
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Figura 4.20: Magnetizagao total do modelo de Ising quase-2d em fungao da temperatura
reduzida para diversos valores do campo externo com o = 0.6 e p = 0.1.

um minimo antes de uma transicao de fase. Voltando a nosso modelo cldssico, verifi-
camos 0 mesmo comportamento. O que inicialmente parece ser incoerente (um modelo
cléssico apresentando resultados de origem quéntica) pode ser explicado pela introdugao,
em nosso modelo, da decoracao dos &tomos de oxigénio na rede. Essa decoragao induz
um efeito de frustragao, que por sua vez deve gerar o comportamento anémalo, uma vez
que, s6 se observa este comportamento quando o valor do parametro « é pequeno (maior

efeito de frustragao).

A susceptibilidade staggered é ilustrada nas Figs.(4.28) - (4.32) como fun¢ao da tem-
peratura e vérios valores de p,a e H. Esta susceptibilidade estd relacionada com a
flutuacdo do parametro de ordem m; (teorema da flutuagao-dissipacdo) e dessa maneira
ela apresentara uma divergéncia na temperatura critica com um valor do expoente critico
classico 7 = 1. Observamos que na Fig.(4.28) a divergéncia de x,, estd se deslocando

para a esquerda a medida que « diminui e em « = 0.5 e baixas temperaturas apresenta
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Figura 4.21: Magnetizagao total do modelo de Ising quase-2d em fun¢ao da temperatura
reduzida para diversos valores da concentragao p com o = 0.3 e H = 0.6.

um minimo. Temos também duas temperaturas criticas representando um estado reen-
trante. Nas Figs.(4.29) e (4.30) a divergéncia de y,, estd se deslocando para a esquerda
a medida que o campo aumenta, e para H > H. teremos um comportamento divergente
em T = 0(Ty = 0) caracterizado por uma susceptibilidade paramagnética. Na Fig.(4.31)
observamos que quando aumentamos o valor de p e em baixas temperaturas Y, apresenta
um minimo antes da divergéncia. J4 na Fig.(4.32) o fendmeno da reentrancia aparece

pois para p > 0.1 existe mais do que uma temperatura critica.

4.4.3 Energia Interna e Calor especifico

Outra propriedade termodinamica a ser calculada para o modelo descrito pela Eq.(4.2)
¢ a energia interna por particula do sistema, que para o Hamiltoniano que estamos in-

teressados é dada por

({(H)a+(H)p) (4.45)

130



0.40
oss-tﬁ
0.30 4
0.25 4

€ 020
015 ™

0.10

0.00 LR —
0.0 0.5 1.0 15 2.0 25

Temperatura Reduzida (k T/J.)

Figura 4.22: Magnetizagao total do modelo de Ising quase-2d em funcao da temperatura
reduzida para diversos valores da concentragao p com o = 0.6 e H = 1.0.

onde (H) , e (H)p sdo os valores médios das energias para as subredes A e B, respecti-

vamente com

(M) 4 = (S0 (y = 1)) = (3807 — 11 (8047, (4.46)
sendo
4 2
Y= D, S + A SEY, (4.47)
Sy 4,

e utilizando-se da Eq.(4.10) para calcularmos as médias da Eq.(4.46) obtemos

(H)y.5 = {7 tanh(=By + BH;)) — H; (SU"7). (4.48)

Aplicando a técnica do operador diferencial junto com a relagdo de cinemética do
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Figura 4.23: Dependéncia da susceptibilidade total em fungao da temperatura reduzida
para o modelo de Ising quase-2d para varios valores do parametro da frustracao o com
H=10ep=0.1.

spin, encontramos a média da energia interna total por particula do sistema dada por

10 - :
u = _58 (BDw) [<Ey[ |:Oéa- - (Sf‘-l-(smy + SlB+5my) /Bx] ](;[ |:Oé>‘7" - (SiA-Hsz + SIB+5Z) 6/\x:| >
tanh (2 + L) | — 2 (mA2+ ms) (4.49)

onde v, = cosh (Kis,,D,), 8, = sinh (Kis,, D), ar, = cosh (AK4D,) e 8, = sinh (AK4D,).
No espirito da teoria de campo efetivo (EFT-1) e tirando a média configuracional a

Eq.(4.49) pode ser reescrita como

1 0 : 2 n+q n+q
U:—im{;;onq<T7>\,H,@,p> [mA +mB ] —[pHeff—i—(l—p)H]m,
(4.50)
sendo o coeficiente C,,, (T, A\, H, o, p) dado pela Eq.(4.22). Utilizando as Eqs.(4.16) -(4.22)

podemos desenvolver numericamente a Eq.(4.50).
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Figura 4.24: Dependéncia da susceptibilidade total em funcao da temperatura reduzida
para o modelo de Ising quase-2d para varios valores do campo externo com a = 0.6 e
p = 0.0.

Podemos calcular diretamente da Eq.(4.50) uma outra propriedade termodinamica
(calor especifico) diferenciando-a numericamente '. Todos os coeficientes presentes nas
propriedades termodindmicas desse trabalho foram calculados analiticamente usando a
identidade exp(aD,)F(z) = F(x4a) com o software MAPLE 9, e sdo grandes o suficiente
para exprimi-los aqui, portanto, omitiremos por achar desnecessarios para andlise dos
resultados.

Nas figuras (4.33) - (4.37) temos o comportamento da energia interna em funcao da
temperatura para diferentes valores das varidveis p, a e H. Para H < H. ou p < p.
observamos que u decresce em moédulo com uma derivada nula em 7" = 0 e apresentando
uma descontinuidade (mudanga de concavidade) na temperatura de transigao do sistema.

De maneira geral devemos esperar que para temperaturas préximas de zero, 7' — 0, todos

os spins devem estar fortemente correlacionados gerando assim uma energia maxima (em

'Foi utilizado o software Origin 6.0 para encontrar a derivada do calor especifico cy.
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Figura 4.25: Dependéncia da susceptibilidade total em fungao da temperatura reduzida
para o modelo de Ising quase-2d para varios valores do campo externo com a = 0.6 e

p=0.1.

modulo) negativa, uma vez que o sistema é antiferromagnético. Para T' — oo, todas
as correlacoes devem se anular e portanto os spins devem se comportar como sendo
livres, resultando em uma energia nula. Quando H > H. ou p > p. entramos na fase
desordenada e a energia interna é continua em todo intervalo de temperatura.

Nas figuras (4.38) - ( 4.42) temos o comportamento do calor especifico em fungao
da temperatura para diferentes valores das varidveis p, « e H. Como podemos observar
todas as curvas da energia interna apresentam derivadas nulas em T = 0, significando
que o calor especifico ¢ nulo de acordo com a terceira lei da termodinamica. A medida
que a temperatura cresce o calor especifico aumenta até atingir uma descontinuidade em
T = Tn(a,p, H) caracterizando assim a transi¢do de fase do sistema. A medida que

a temperatura aumenta 7' > Ty, o calor especifico comeca a decrescer e no limite de
altas temperaturas, 7" >> Ty, temos um comportamento assintético proporcional a %

semelhante ao comportamento do calor especifico de um sistema de particulas livres. No
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Figura 4.26: Dependéncia da susceptibilidade total em fungao da temperatura reduzida

para o modelo de Ising quase-2d para véarios valores da concentragao p com a = 0.6 e
H =1.0.

caso de altos campos Fig.(4.39) e (4.40) antes de atingir a descontinuidade presenciamos

um ponto de maximo.
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Figura 4.27: Dependéncia da susceptibilidade total em funcao da temperatura reduzida
para o modelo de Ising quase-2d para vérios valores da concentracao p com o = 0.6 e H =
1.0. No detalhe, temos uma ampliacao das curvas em ordem crescente das concentracoes
p=10.2,0.3 e 0.4 na regiao de baixas temperaturas.
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Figura 4.28: Dependéncia da susceptibilidade staggered em funcao da temperatura re-
duzida para o modelo de Ising quase-2d para vérios valores do pardmetro de frustracao
acom H=10ep=0.1.

136



¥ = T i T r T ¥
0.0 0.5 1.0 1.5 20 25
Temperatura Reduzida (k,T/J.)

Figura 4.29: Dependéncia da susceptibilidade staggered em fungao da temperatura re-
duzida para o modelo de Ising quase-2d para véarios valores do campo externo com o = 0.6
e p=0.0.
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Figura 4.30: Dependéncia da susceptibilidade staggered em funcao da temperatura re-
duzida para o modelo de Ising quase-2d para véarios valores do campo externo com o = 0.6
ep=0.1.
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Figura 4.31: Dependéncia da susceptibilidade staggered em funcao da temperatura re-

duzida para o modelo de Ising quase-2d para véarios valores da concentagao p com o = 0.3
e H=0.6.
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Figura 4.32: Dependéncia da susceptibilidade staggered em fungao da temperatura re-

duzida para o modelo de Ising quase-2d para varios valores da concentagao p com o = 0.6
e H=1.0.
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Figura 4.33: Comportamento da energia interna do metamagneto de Ising quase-2d em

funcao da temperatura reduzida para diversos valores do pardmetro da frustracao o com
H=10ep=0.1.
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Figura 4.34: Comportamento da energia interna do metamagneto de Ising quase-2d em
funcao da temperatura reduzida para diversos valores do campo externo com a = 0.6 e
p = 0.0.
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Figura 4.35: Comportamento da energia interna do metamagneto de Ising quase-2d em

funcao da temperatura reduzida para diversos valores do campo externo com o = 0.6 e
p=0.1.
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Figura 4.36: Comportamento da energia interna do metamagneto de Ising quase-2d em

funcao da temperatura reduzida para diversos valores da concentracao p com o = 0.3 e
H =10.6.
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Figura 4.37: Comportamento da energia interna do metamagneto de Ising quase-2d em
funcao da temperatura reduzida para diversos valores da concentragao p com o = 0.6 e
H =1.0.
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Figura 4.38: Comportamento do calor especifico em funcao da temperatura reduzida
no modelo de Ising quase-2d para diferentes valores do pardmetro de frustracao o com
H=10ep=0.1.

141



Calor Especifico (c_J /ky)

0.0 o.ls I 1.|0 I 15 2.0 I 25
Temperatura Reduzida (k,T/J,)

Figura 4.39: Comportamento do calor especifico em funcao da temperatura reduzida no
modelo de Ising quase-2d para diferentes valores do campo externo com o = 0.6 e p = 0.0.
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Figura 4.40: Comportamento do calor especifico em funcao da temperatura reduzida no
modelo de Ising quase-2d para diferentes valores do campo externo com o = 0.6 e p = 0.1.
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Figura 4.41: Comportamento do calor especifico em funcao da temperatura reduzida

no modelo de Ising quase-2d para diferentes valores da concentracao p com o = 0.3 e
H =0.6.
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Figura 4.42: Comportamento do calor especifico em funcao da temperatura reduzida

no modelo de Ising quase-2d para diferentes valores da concentracao p com o = 0.6 e
H=1.0.
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Capitulo 5

Propriedades Termodindmicas do
Modelo de Ising Desordenado com

Frustracao

5.1 Consideracoes Gerais

O problema da diluicao por sitio em materiais magnéticos representa teoricamente
uma simples forma do mais geral problema de percolagao. O fenomeno da frustragao
também é uma outra propriedade importante para explicar o aparecimento de novas
fases em compostos diluidos magnéticos sintetizados em laboratérios, em particular a
fase vidro de spin tem sido atualmente muito explorado na literatura. Este fendmeno
da frustracao é causado pelo conflito de duas tendéncias magnéticas opostas: ferromag-
nética e antiferromagnética. Desde as descobertas dos compostos supercondutores de
altas temperaturas formados por planos de CuOy, como, por exemplo, 0os compostos
Lay_S1,Cu0y4 (2—1—4) e Y BasCuszOgy, (1—2—3), o efeito da dopagem é investigado
nas propriedades magnéticas desses compostos. Os compostos supercondutores de altas
temperaturas formados por planos de CuQy apresentam em comum um ordenamento

antiferromagnético, que para pequena dopagem a temperatura de Néel Ty (x) é reduzida
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drasticamente a zero quando uma concentragao critica . é atingida, onde z. ~ 2% [1]
e 3.5% [2, 3] para os compostos 2 — 1 —4 e 1 — 2 — 3, respectivamente. Para = > z., a
fase isolante (AF) é destruida, surgindo uma fase supercondutora de alta temperatura,
que é caracterizada pela existéncia de uma corrente supercondutora formada por pares de
Cooper no plano de CuOs cuja interacao entre os elétrons é de origem elétrica (ezchange)
[4]. Do ponto de vista tedrico, um modelo utilizado para descrever o diagrama de fase
(fase isolante AF) desses compostos supercondutores, consiste de um Hamiltoniano de
Heisenberg com interagio de exchange J4 no plano zy (simula o plano de CuQO3) e A\Jy4
ao longo do eixo z (simula a interacao entre planos de CuOy), onde A ~ 10~°. Por outro
lado, o efeito da substitui¢ao do dtomo magnético C'u pelo fon ndo-magnético Zn (efeito
da dilui¢do) desempenha um papel marcante no valor da concentragao critica ., que
aumenta com o crescimento da concentragao z do fon nao magnético Zn. Por exemplo,
para z = 15% a concentracao critica x, para o composto 2 — 1 — 4 é aproximadamente
3%, um pouco maior que o caso puro z.(z = 0) = 2%. A fase AF persiste até a con-
centragao de percolagdo z. ~ 25% [5]. Outro resultado extremamente interessante que
foi observado ¢é a presenga de um ponto de méximo na temperatura de Néel Ty (z, z) em
fungao de z para concentragao de buracos (frustragao) x ~ 0,017.

O elemento Zn é um tnico dopante, com quase o mesmo raio i6nico do C'u (0.75 e
0.73 A°, respectivamente) [6] e a mesma valéncia idnica (+2). Contudo, como Zn tem
a camada d'* preenchida, ele é nao magnético. Portanto, se espera que a substituicao
pelo Zn no sitio do C'u remova um spin (cria uma vacancia) da rede antiferromagnética
bidimensional com pequeno efeito nas propriedades magnéticas do material. E de inte-
resse investigar que o efeito da dopagem do Zn no estado antiferromagnético do isolante
LayCuOy4_y, especialmente com respeito as argumentagoes de Aharomy e colaboradores
de que flutuagoes antiferromagnéticas sobrevivem dentro do estado metdlico e poderia
dar informacoes a respeito dos supercondutores de altas temperaturas.

O efeito da substituicao no LayCuO, por fons ndao magnéticos para Cu?* foi estudado

por Chakraborty e colaboradores [7], Cheong e colaboradores [8], Xiao e colaboradores
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[9], Ting e colaboradores [10], Keimer e colaboradores [1, 11], Uchinokura e colaboradores
[12], Hiicker e colaboradores [5, 13] entre outros. A presentamos a seguir alguns resultados
desses trabalhos para o comportamento da susceptibilidade magnética com a influéncia
da temperatura e da substituicao do dtomo do C'u por fons nao magnéticos. Para con-
centragao maior do que um certo limiar-y. ("concentracdo de percolagao"), y. ~ 1%,
nao observamos mais o pico na transicao de fase, presente apenas para o sistema puro
(y = 0) [9], conforme mostra a figura (5.1). Na figura (5.2), mostramos os resultados
da susceptibilidade para o composto diluido LasCuy_,Zn,O4 na presenca de um campo
externo, pequeno o suficiente para nao alterar a concentracao critica [7].

Na auséncia do fon diamagnético Zn (i.e., z = 0), a temperatura de Néel Ty(x)
do composto antiferromagnético Lay_,Sr,CuQ, decresce a medida que a concentragao
de buracos cresce (z), e deve-se principalmente ao crescimento do conflito de interagdes
(frustracdo) presente no plano de CuQs, onde foi investigado do ponto de vista qualitativo
no capitulo 4. Por outro lado, a presenca da dilui¢ao (i.e., z # 0) no composto 2 — 1 — 4,
ou seja, o composto Las_,Sr,Cuy_,Zn.04, modifica drasticamente o comportamento
critico Ty (z, z), apresentando, por exemplo, um ponto de méximo para x ~ 1.7% na
curva critica Ty versus z [5, 13].

Na figura (5.3) apresentamos os resultados da susceptibilidade em fungao da tempe-
ratura para este composto diluido com x = 1.7% e diversos valores de concentracoes z
(presenga do fon diamagnético Zn). Observamos claramente nesta figura (5.3), que a
medida que z cresce (z < 5%), surpreendentemente a temperatura de Néel Ty aumenta,
como indicado pelo deslocamento para a direita do ponto de maximo da susceptibi-
lidade, e, finalmente, para z > 5% temos decréscimo gradual de Ty(z) com o aumento
da concentracdo z e se anulando em z = z. ~ 25% (concentracao de percolagao). Este
comportamento reentrante para a temperatura de Néel (i.e., existéncia de duas con-
centragoes z para uma mesma temperatura) foi investigado teoricamente no capitulo 2
através de um modelo de Heisenberg, onde os efeitos de frustracao e diluicao foram colo-

cados fenomenologicamente e com isto foi possivel explicar o ponto de méximo da curva
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critica T (z, z) prevista experimentalmente por Hiicker e colaboradores [13], e mostrado
na figura (5.3). Motivado pela auséncia de modelos microscépicos (nao fenomenoldgicos)
que descreva corretamente o ponto de maximo da curva critica Ty (z,2) do composto
diluido Lag_,S7r,Cui_,Zn,0y4, neste capitulo vamos analisar qualitativamente as pro-

priedades deste composto.
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Figura 5.1: Susceptibilidade Magnética x versus temperatura para LasCu;_,Zn,O4
com concentragoes y = 0,0.013 e 0.02 na ordem crescente no grafico. Detalhe: De-
pendéncia da temperatura de Néel Ty para amostras de vacancias méveis (Sr) (linha
solida) e amostras de vacancias estaticas (Zn) (linha pontilhada) [9].

Para descrever qualitativamente as propriedades magnéticas destes compostos super-
condutores diluidos, usamos como protétipo o modelo de Ising aleatoriamente decorado
diluido. Aplicamos a teoria de campo efetivo em aglomerado com um sitio, baseada
na técnica do operador diferencial desenvolvida nos capitulos 3 e 4 e obtemos as pro-
priedades termodinamicas (magnetizagao de subrede, susceptibilidade, energia interna e
calor especifico) como uma func¢ao da temperatura para diversos parametros o« = Ja/Jp,

campo magnético H, diluicao z e concentracao p. Obtemos, também, os diagramas de
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Figura 5.2: Susceptibilidade magnética versus temperatura para LasCuj_; Zn;O04—y. Os
dados para cada curva sao deslocados por 0.5 x 10~ *emu/mol. O detalhe mostra T
(méximo em x) e T, (T no qual x diverge para baixos e altos campos) [7].

fase no planos T'— H, T —pe T — 2.

5.2 Modelo e Formalismo

Para investigarmos o efeito da diluicao e frustracao no modelo de Ising aleatoria-
mente decorado, tomamos por simplicidade de cdlculos um modelo de Ising antiferro-
magnético de spin—% na presenc¢a de um campo magnético externo. O modelo consiste de
planos (ver Fig.(4.3) do capitulo 4) em que os spins dos vértices interagem antiferromag-
neticamente (J4) com seus primeiros vizinhos e ferromagneticamente (Jp) com o spin
decorador localizado na ligacao entre eles. Além disso, em nosso modelo alguns sitios

magnéticos (dtomos de C'u) sao substituidos por sitios ndo magnéticos (dtomos de Zn ou
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Figura 5.3: Susceptibilidade magnética estética (H = 1 Tesla) versus temperatura para
o composto Laj gg3S7T0.017Cu1—,Zn,0, para diferentes dopagens de Zn [5].

Mmn), assim sendo precisamos levar em consideracao este efeito, supondo que alguns sitios
nao tém spin associado a ele; chamaremos estes sitios de ausentes (vacéncias). Assim,
todos os spins primeiros vizinhos do sftio ausente terao um spin a menos para interagir.
A conectividade da rede serd entao diminuida, haverd menos spins interagindo entre si e,
portanto, deve-se esperar que seja mais facil desordenar o sistema (veja figura (5.4)).

O modelo para simular os resultados acima é descrito pelo seguinte Hamiltoniano
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Figura 5.4: Configuragao de uma rede quadrada com sitios magnéticos (as setas, repre-
sentando spins) e ndo magnéticos (circulos vazios) representando o plano de CuO, com
diluigao (Zn).

H o= Ja Y a5SP8P+Na > e SASP = Y Tl oi(e;8 + eeSP) = (5.1)
(i.j)exy (i.j)ez (i.g,k) €,y
HZ& (ai—l—Sf—i-SiB),
1EX,Y
onde J, é a interagao de troca antiferromagnética no plano formado entre os spins dos
vértices das duas subredes, A e B, interpenetrantes (simulando a interacao Cu — Cu), A
¢ o parametro de anisotropia (ao qual utilizamos A\ = 107° para representar um sistema
quase-bidimensional ), J5 é a interacao aleatdria de troca ferromagnética entre o spin
decorador e o spin nodal (simulando a interacdgo Cu — O). S (v = A, B) ¢ o spin-1

nodal da subrede v no sitio ¢, 0; é 0 spin—% decorador que interage ferromagneticamente
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com dois spins nodais de subredes vizinhas, H é campo magnético externo e ¢; é uma
varidvel de sitio que tem o valor 1 ou 0, caso o sitio seja magnético (presente) ou nao
magnético (ausente), respectivamente. Na Eq.(5.1), (i,j) € xy representa o somatério
sobre os quatro spins primeiros vizinhos pertencentes ao plano (simulando o plano de
Cu0s) e (i,j) € z &€ o somatério sobre os dois spins primeiros vizinhos interplanos.

Em nosso modelo, os sitios sao ocupados por atomos magnéticos com probabilidade z
e d&tomos nao magnéticos com probabilidade 1—z. Vamos supor que o tempo de relaxacao
dos graus de liberdade de spin ¢ muito menor do que o tempo de relaxagao das impurezas
na rede. Assim, estas serao consideradas fixas, definindo o que se chama de desordem

quenched e, portanto, propomos a seguinte distribuicao de probabilidade bimodal:

Ple)=20(; — 1)+ (1 —2)0(&). (5.2)

Usando a transformagao de decoragao-iteragao de Fisher [14] no plano zy , obtemos

um Hamiltoniano efetivo dado por

Heff = Z JijGiEjSiASjB + )\JA Z GiEjSIASJB — Z H,LEZ(SZA + SZB) (53)

(i,4)€my (i,§)€EZ i€x,y

Podemos entao obter a constante de acoplamento efetiva e o campo modificado entre

os spins .S; e S}, efetuando o traco parcial sobre o spin decorador o; obtendo

1. [cosh(L+2Kp)
Lesr =L+ -1 4
ey =g [cosh (L— 2KF)] ’ (5.4)
e
1 cosh (L + 2Kp) cosh (L — 2KF)
Kefp = akp — 7l { CgshQ : 2, (5.5)

onde Lesy = BHepp, Kepp = Bepp, Kp = BJp, Ka = fJa e a = j—? é o parametro

de frustracao, assim como foi feito no capitulo 4, sendo que agora introduzimos uma
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diluicao por sitio. No plano xy, as interagoes entre os spins Ising nodais sao descritas

pela distribuicdo de probabilidades (quenched) do tipo

P (Jij) = po (Jij — Jess) + (L —p) 6 (Ji — Ja) (5.6)

P(H;) =pS(H; — Hepp) + (1 —p)6 (H;, — H), (5.7)

onde os operadores o;, S/ sao restritos aos valores 1. Notemos que a concentracao p
de ligacoes decoradoras é um nimero que varia entre 0 e 1, enquanto a concentragao real
de dopagem de Ba ou S, no composto puro LasCuQy, € um nimero entre 0 e 2. Entre
elas, existe uma correspondéncia um-a-um definida pela densidade de buracos e p, que é
T = 2p.

Para desenvolvermos o formalismo, consideramos um exemplo simples em aglomerado
de um spin na subrede v, e 0 Hamiltoniano (5.3) para este aglomerado numa rede ctibica

simples (veja figura (4.5) do capitulo 4) é dado por

4 2
Hy = S{er | Y e, Jisn, St + M4 Y 1050, — Hi (5.8)
Sy 8=

onde v = A(B) e u = B(A).
Como primeira propriedade deste modelo calculamos a magnetizacao por spin da

subrede A ou B, ou seja, m, = ({€157)). € obtida por

e . (TGoRCY)

onde (...), corresponde a média configuracional, que surge nas distribuigoes de probabi-

lidades dadas pelas Egs.(5.2), (5.6) e (5.7) pertinente ao modelo de Ising descrito pelo
Hamiltoniano (5.3).

Em termos da funcao de particao Z = T'r {e‘ﬁwf}, a Eq.(5.9) serd reescrita por
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2
_ 2 © — —
onde a¥ = — E 816159:yK16xy81+6zy — /\KAg 81615z81+527 K15xy = 6‘]151-117 KA = BJA (§
Sy 5

L; = BH;. Substituindo a Eq.(5.8) na Eq.(5.10) e desenvolvendo os célculos, encontramos
m,, = ({1 tanh (¢ 4+ £1L;))).. . (5.11)

Usando a técnica do operador diferencial (apresentada em detalhes no capitulo 3
desta tese) para um aglomerado de um spin, e a identidade de Van der Waerden para um
sistema de spins com dois estados, na teoria de campo efetivo, aproximacao de ordem

zero, a Eq.(5.11) pode ser reescrita como segue

(o = (St05,) 82) (o = (8800) B0) 0 @) o) (512

C
onde o, = cosh (51615xyK15wny) , 3, = sinh (515161-yK16mny)> e = cosh (1615, AK 4 D,.),

B, = sinh (1615, AK4D,.), com g () correspondendo a seguinte fungao

g (xz) = (tanh (z + L;)),. (5.13)

A Eq.(5.12) é aproximada, pois no desenvolvimento dos cdlculos aplicamos a idéia
do operador diferencial introduzido por Honmura e Kaneyoshi [15], encontramos cor-
relacoes de multi-spins e caso queiramos tratar estas correlagoes exatamente necessita-
mos resolver um conjunto infinito de equacoes acopladas. Desta forma, o formalismo
reflete o problema de muitos corpos, inerente a todos os métodos e seu desenvolvi-
mento depende da proposicao de alguma espécie de aproximacao. Neste capitulo usamos

EFT, tomando a aproximacao de ordem zero, e assim desacoplamos as equagoes, isto é,

((€iS7.6;5% .8,8y...)) = ((&:S7)), - ((€55%)). - ((€pS)), --ncom i # j # p... e adotamos
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m, = ((€157)),.. Assim, tomando as médias configuracionais na Eq.(5.12), ficaremos

_ — \* __ T —— 2
m, =~ 2 (XA - <Sf+5w> YA> (XM e YAA) @), (5.14)

sendo

Xoa = (o), = /P(Klgz) cosh (€15, AK4D,) dK15, =1 — z + zcosh (AK4D,), (5.15)

<Slu+52> Y= <<Sf+6z> /8)\55>c = <515z <Sf+6z> sinh (AKAD$)>C = mysinh (AK4D;) ,
(5.16)

7A = <al‘>c - /P(K15zy) cosh (615ZyK15wny) dKl‘sl“y - (517)
1 — z+pzcosh (K. D,) + 2z (1 — p) cosh (aKrD,),

WA = <<Sft+5wy> 5m>c (5.18)
— <615w <Sf+5zy> sinh (wany)>c _

= m, / P(Kis,,)sinh (Kis,,D,) dKys,, =
= my, [psinh (K.rrD,) + (1 — p)sinh (aKpD,)]

= ptanh(x+ L) + (1 —p)tanh (z + L),

onde (g1), = z, (&;)" = &, (56;)" = €;g; e devemos lembrar que a presenga do campo
magnético faz com que a fungao ¢ () ndo tenha mais uma paridade bem definida. Assim
sendo, expandindo a Eq.(5.14) em poténcias de m 4 e mp teremos termos pares e impares,

ou seja,
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m, = ZZ ZO”‘J (T, \, H,a,p, z) m 4, (5.20)
n=0 ¢g=0
com
n+q 4 2 4—nyv2—qynyq
qu (T, AH o, p, Z) = (_1) X X,\A YAY,\A9<5U) ’ZB=07 (5-21)
n q

onde os coeficientes C, (T, A\, H, i, p, z) sdo obtidos analiticamente através da relagao

eleP:) F(z) = F(z + a), porém omitiremos por serem demasiadamente grandes.

5.3 Limite de estabilidade da fase Antiferromagnética

Obtemos a linha critica da transicao de fase de segunda ordem, fronteira entre a fase
antiferromagnética (AF) (ms # 0) na regido de baixos campos e a fase paramagnética
(P) (ms = 0) em altos campos, fazendo m; — 0 com a aproximagao da temperatura do
sistema de seu valor critico, onde tomamos apenas os termos lineares de ms na Eq.(5.20)
quando fazemos a substituicao my = m + ms, e mp = m — m,. Este processo gera
um conjunto de duas equacoes acopladas que resolvidas simultaneamente obtem-se os

diagramas de fase, obtidos por

Ao (TN H,a,mo, p, 2) = me, (5.22)
e
Al (T7 )‘7H7a7m07p7 Z) = 17 (523)
com
4 2
Ay (TyN, Hya,mg, p, 2) = 2 Z Z m!9C,, (T, \, H,a,p, ), (5.24)
n=0 ¢q=0
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4 2
Ay (TN H,a,mg, p,2) = 2 Z Z (=1) (n+q)mi*t1C,, (T, N\, H,a,p,2),  (5.25)

onde m, é o valor da magnetizacao total na temperatura critica (m; = 0). Resolvendo
numericamente as Eqgs.(5.22) e (5.23) construimos todos os diagramas de fases.

Os diagramas de fases do metamagneto de Ising quase-2d no plano H — T' sao apre-
sentados nas Figs.(5.5) e (5.6) para diferentes valores de «, p e z com o parametro de
anisotropia A = 107°. Devemos salientar que o limite puro (z = 1) foi tratado no capi-
tulo 4, agora desejamos investigar o efeito da dilui¢ao tanto nos diagramas de fases como
nas propriedades magnéticas. Obtemos linhas criticas de transigao de segunda ordem
que dividem a fase antiferromagnética com campo induzido, cujo pardmetro de ordem
ms # 0, da fase paramagnética, onde m, = 0. Verificamos que & medida que o campo
vai aumentando a temperatura critica vai decrescendo monotonicamente, anulando-se no
campo critico H,. (p, @, z) (depende dos valores de «, p, z). Da Fig.(5.5) observamos que
H,. (p,, z) aumenta com o parametro de frustragdo « assim como Ty (p, @, 2z), e isto,
indica a mudanca na criticalidade do sistema com o pardmetro . Em baixas tempera-
turas, o campo aumenta com o aumento da temperatura para o parametro de frustragao
a > 0.6, indicando uma reentrancia. Observa-se na Fig.(5.6) que T diminui & medida
que a concentragao de buracos p aumenta e o valor da dilui¢do z diminui (na notacao
desta tese z < 1 significa que o sistema estd diluido, ou seja, maior nimero de vacancias).
Temos também que H,. diminui & medida que diluimos o sistema.

Na Fig.(5.7) apresentamos o comportamento de Ty wversus p para diversos valores
do campo H e o nimero de vacancias z, fixando o pardmetro de frustracao com o =
0.4, onde observa-se um decréscimo de Ty & medida que aumentamos a concentracao
de buracos p, se anulando numa concentracao critica p., como esperado fisicamente.
Quando o campo externo é nulo, o fenomeno da reentrancia é observado tanto para o

sistema puro como o diluido, sendo sua origen relacionada com as flutuacoes térmicas na
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Figura 5.5: Diagrama de fase no plano (H,T) para o metamagneto de Ising quase-2d
aleatoriamente decorado e diluido com diferentes valores do parametro da frustracao « e
a concentracao p = 0.1 e o valor da diluicao z = 0.8.

frustracao e nas funcoes de correlagoes spin-spin. Por outro lado, o efeito da substituicao
do dtomo magnético C'u pelo fon nao-magnético Zn (efeito da diluigdo) desempenha
um papel marcante no valor da concentracao critica p., que deveria aumentar com o
crescimento da concentragao z do fon nao magnético. No entanto, observa-se o oposto.
Tal comportamento, a principio nao esperado, pode ser explicado pela inversao na forma
em que consideramos nosso caso "puro". Em primeiro lugar considerdvamos como sendo
pura a situacdo em que z = 0 (ver o capitulo 2). J4 neste capitulo, devido ao método
escolhido, se torna mais conveniente a escolha do estado puro como sendo aquele em que
z = 1. Merece atencao ainda que, para a = 0.4, observa-se que a concentragao critica
p. aumenta com a diminuicao de z, ou seja, com a diluicao da concentracao, diferente
de outros valores de a para H = 0. Verifica-se também que, a concentracao critica p.
aumenta com o aumento do campo externo tanto para o caso puro como o diluido.

Na Fig.(5.8) apresentamos a dependéncia da temperatura critica reduzida Ty /Tn(0)
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Figura 5.6: Diagrama de fase no plano (H,T) para o metamagneto de Ising quase-2d
aleatoriamente decorado e diluido com diferentes valores da concentracao p e da diluicao
z e com o valor da frustracao o = 0.4.

versus p para diversos valores do parametro de frustracao «, campo externo H = 1.0 e
com numero de vacancias z = 0.8. Também observamos um decréscimo de T & medida
que aumentamos a concentragao dos fons de oxigénio p, novamente se anulando a uma
concentracao critica p.. Para o estado fundamental, da mesma forma que no estado puro,
obtemos uma complexa seqiiéncia nao uniforme de convergéncia para uma determinada
concentragao critica, como mostra a figura (5.8). O estado reentrante também aparece
para alguns valores do parametro de frustracgao.

Na Fig.(5.10) apresentamos T em fun¢ao de z para o valor da frustragdo o = 0.4 e
diferentes valores da concentracao dos buracos e do campo externo. O comportamento
da temperatura critica Tx, em funcao da concentragao z de dtomos magnéticos, é de
grande interesse no estudo de sistemas diluidos. O efeito da temperatura é desordenar
estruturas ordenadas, de modo que a temperatura critica se reduz & medida que o sistema

é diluido. Das Figs. (5.9) e (5.10) observamos que a concentragao critica z, aumenta
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0.3

Figura 5.7: Dependéncia da temperatura critica do metamagneto Ising quase-2d aleato-
riamente decorado e diluido com o pardmetro p para a = 0.4 e variando o campo externo
e nimero de vacancias.

(menor nimero de vacancias) com o aumento da concentragao dos buracos e o campo
externo. Ainda, neste regime (o = 0.4) o modelo apresenta vdrias concentragdes criticas
em T = 0, além de exibirem fases reentrantes. Observa-se, destas figuras, que em p = 0
e H = 0 o valor da concentracao critica ¢ aproximadamente z. (o) = 0.428 independente
do valor do parametro de frustracao. Para um determinado valor de concentragao dos
fons de oxigénio em H = (0 desejarfamos observar a presenca de um ponto de maximo
na temperatura de Néel Ty (z, z) em fungao de z, assim como foi observado no capitulo
2 usando um modelo de Heisenberg fenomenolégico de acordo com os resultados experi-
mentais [5]. Essa discrepancia na teoria-experimento pode resultar de vérias fontes: O
sistema é quase-bidimensional com simetria Heisenberg; o pardmetro de frustracao a deve
apresentar uma dependéncia com a concentragao p, isto é, « = f (p); o efeito do tamanho
finito do aglomerado; a diluicao pode ser afetada pela energia de troca, J, com o vizinho
mais préximo no plano, mais fortemente que a interacao interplanar ou de anisotropia.

Estes fatores nao puderam ser analisados neste trabalho, mas ficou bastante claro que a
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Figura 5.8: Diagrama de fase no plano (7,p) para o modelo de Ising quase-2d
aleatoriamente decorado e diluido com H = 1.0 e z = 0.8 e diferentes valores

do parametro de frustragao « indicado nas curvas critica em ordem crescente o =
0.4,0.45,0.5,0.55,0.6,0.65,0.7,0.75,0.8,0.85,0.9 e 0.95.

simetria Ising para descrever a termodindmica destes compostos nao é apropriada, apesar
de alguns resultados qualitativos serem reproduzidos, como reentrancia influenciada pela
diluicao, campo, etc.

Finalmente, as figuras (5.11) e (5.12) mostram a dependéncia da temperatura critica
reduzida em funcao da concentracao z de dtomos magnéticos, variando o parametro
de frustracao e mantendo fixo p e H. Para uma determinada concentracao de dtomos
magnéticos, haverd uma distribuicao aleatéria de ligacoes ferromagnéticas e antiferro-
magnéticas, cuja competicao, dependendo do valor de «, pode dar origem a ocorréncia

de fases reentrantes em 7' = 0, conforme mostra as figuras.
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Figura 5.9: Diagrama de fase no plano (7, z) para o modelo de Ising quase-2d aleatoria-
mente decorado e diluido com o pardmetro de frustragao a = 0.1 e diferentes valores do
campo externo e o valor da concentracao dos buracos de oxigénio.

5.3.1 Na auséncia de campo externo

Usando a condicao de contorno para a fase antiferromagnética, onde my = —mp e

expandindo a Eq.(5.20) para uma rede quase bidimensional obtemos

my = Ayma + Asm® + Asm?, (5.26)

com

A (TN o, p, 2) = 2 (2XuYau X3 + 4X5Ya X3 ) tanh(z) |-, (5.27)

Az (T N, o, p,2) = 2 (AYL YA XY + 4X3, XAV + 12X, \u X3Y) tanh(z) |, (5.28)

As (TN o, p, 2) = 2 (AY2, Y X 4 + 2XaYouY})) tanh(z) |,—o - (5.29)

Na regiao critica, regiao de altas temperaturas, a magnetizacao de subrede tende a
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Figura 5.10: Diagrama de fase no plano (T, z) para o modelo de Ising quase-2d aleatori-
amente decorado e diluido com o parametro de frustracao o = 0.4 e diferentes valores
do campo externo e o valor da concentragao dos buracos de oxigénio.

zero (ma — 0), o que nos da

A (TN a,p, z) = 1. (5.30)

Resolvendo numericamente a Eq.(5.30) no limite Ty = 0, obtemos novamente para
o caso diluido (z = 0.8) uma seqiiéncia convergente, nao uniforme de valores de p. (a),
como mostra a figura (5.13). Comparando a figura (4.10) com a figura (5.13) observamos
que, o processo de diluicao aumenta o desordenamento da fase antiferromagnética, ou
seja, p. (z = 0.8) < p.(z = 1.0) para qualquer valor do parametro a.. Observa-se ainda
que, o crescimento de v aumenta a fase ordenada. Entretanto, esse efeito é observado
somente até uma concentacao critica limiar p., em torno de 28%.

Para ilustrarmos melhor o efeito da frustragdo, apresentamos a figura (5.14) que
mostra o comportamento critico da temperatura reduzida K?—ZN versus o pardmetro de

frustracao « para diferentes valores da concentracao p, e particularizamos z = 0.8. Ob-

servamos que Ty decresce monotonicamente e assim « cresce e tende a zero para deter-
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Figura 5.11: Diagrama de fase no plano (T,p) para o modelo de Ising quase-2d
aleatoriamente decorado e diluido com H = 0.0 e p = 0.1 e diferentes valores do
pardmetro de frustracao a indicado nas curvas critica em ordem decrescente o =
0.98,0.9,0.8,0.7,0.6,0.5,0.4.

minados valores de a. Dependendo da concentragao p temos presenca de reentrancia.

5.4 Propriedades Termodinadmicas

5.4.1 Magnetizagao Total e Alternada (Staggered)

A partir da Eq.(5.20) para A\,H,a,p e z fixos, obtemos as dependéncias de m(T') e
ms(T) em fungdo da temperatura. Nas figuras (5.15) - (5.18) apresentamos os resultados
numeéricos da magnetizagdo alternada (staggered) mg em funcdo da temperatura para
diferentes valores das varidveis p, o, z ¢ H. Em T = 0, o alinhamento dos momentos
magnéticos ¢ completo e a magnetizacio assume o maximo valor possivel. A medida que
T cresce surgem os efeitos da agitacao térmica, e m, decresce continuamente exibindo

uma transicao de segunda ordem na temperatura critica e anulando-se a partir desta com
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Temperatura Reduzida (k. T/J.)

Figura 5.12: Diagrama de fase no plano (T, z) para o modelo de Ising quase-2d aleatori-
amente decorado e diluido com H = 1.0 e p = 0.1 e diferentes valores do pardmetro de
frustracao a.

expoente f = 1/2. Vemos também que, a medida que aumentamos a concentragao dos
buracos de oxigénio p, diluimos o sistema ou diminuimos o parametro de frustragao «,
no limite de 7' = 0, a magnetizagdo m, (T' = 0) < 1.0 e a temperatura critica diminui, o
que é fisicamente esperado, pois uma vez que o nimero de fons de oxigénio aumenta e o
fato de alguns sitios nao ter spin associado a ele, o sistema passa a ter menos interagao
e a ser mais ferromagnético, enfraquecendo desta forma, a ordem antiferromagnética e
assim, diminuindo sua temperatura critica e o valor da magnetizacao. Confrontando-se
as duas curvas da magnetizagao (Fig.(4.13) do capitulo 4 com a Fig.(5.15)) verifica-se
que, a temperatura critica se reduz mais rapidamente no sistema diluido, do que no
sistema puro, quando variamos o parametro de frustragdo o. Na Fig.(5.18) quando a
concentracao p aumenta, a magnetizacao em 7' = 0 decresce, e, para certos valores de
p observamos um aumento de m4(7") com a presenca de um ponto de méximo. Quando

a concentra¢ao do spin decorador (aumento do efeito da frustra¢ao) ¢ maior que um
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Figura 5.13: Diagrama de fase no plano (T,p) para o modelo de Ising quase-2d
aleatoriamente decorado e diluido com H = 1.0 e z = 0.8 e diferentes valores

do parametro de frustracao « indicado nas curvas critica em ordem crescente o =
0.4,0.45,0.5,0.55,0.6,0.65,0.7,0.75,0.8,0.85,0.9, 0.95.

certo valor critico, o estado fundamental é desordenado e o comportamento reentrante
aparece com a presenca de duas temperaturas criticas. Para valores de concentragoes
P > pe, a fase antiferromagnética é completamente destruida (auséncia do parametro de
ordem, i.e., my (T") = 0 para qualquer valor de T"). Neste grafico (5.18) nao observamos o
fenobmeno da reentrancia quando diluimos o sistema. Deve ainda ser notado que abaixo
de uma certa concentragao critica z., que depende do pardmetro p e do campo H, o
sistema nao apresenta ordem de longo alcance.

Nas figuras (5.19) - (5.22) temos o comportamento da magnetizacao total m para
varios valores de p, o, z e H. No caso da magnetizacao total temos que na temperatura de
transicao do sistema, m sofre uma descontinuidade. O aumento do nimero de vacancias
z, juntamente com o aumento do campo externo e o niimero da concentracao dos buracos

de oxigénio faz crescer a magnetizagao total m, enquanto a magnetizacao m, diminui.
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Figura 5.14: Diagrama de fase no plano (7T,«) para o modelo de Ising quase-2d
aleatoriamente decorado e diluido com H = 0.0 e z = 0.8 e diferentes valores da

concentracao dos fons de oxigénio p indicado nas curvas critica em ordem crescente
p = 0.03,0.05,0.08,0.1,0.15,0.2,0.25,0.3,0.4,0.5.

A influéncia do campo se traduz no ordenamento dos spins: quando H aumenta mais
spins sdo flipados na sua direcdo e a magnetizacio total aumenta. A medida que o
campo cresce, T decresce. O comportamento reentrante apresentado na Fig.(5.18),
com H=2.0,2z=1ea«a=0.7, é também refletido na magnetizacao total, pois préximos

a uma regiao de reentrancia a mesma apresenta um minimo (veja Fig.(5.22)).

5.4.2 Susceptibilidade Magnética

Outra funcao igualmente importante no entendimento de sistemas magnéticos é
a susceptibilidade. Essa grandeza determina a resposta do sistema a uma perturbacao
externa provocada por um campo magnético aplicado, apresentando descontinuidade na
temperatura critica. Neste caso é importante introduzirmos o chamado campo staggered

H,, conjugado ao parametro de ordem mg. A adicdo do campo Hg age diretamente
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Figura 5.15: Magnetizagao alternada do modelo de Ising quase-2d em fungao da tempe-

ratura reduzida para diversos valores do parametro de frustracao o com H = 1.0, p = 0.1
ez=0.8.

na magnetizacao de subrede com as seguintes consideragoes: sobre sitios pertencentes a

subrede A (spin up), o termo do campo externo no Hamiltoniano (5.3) serd dado

Ha=—Hs) S (5.31)

€A

e nos sitios pertencentes a subrede B (spin down), o termo do campo fica

MHp=—Hpy S, (5.32)

i€B
onde Hy = H+ H,; e Hg = H — H,; sao os campos atuantes nas subredes A e B, res-
pectivamente. Portanto, a grandeza fisica importante no estudo da transicao do sistema
AF - P (fase paramagnética), que diverge na temperatura critica é a susceptibilidade

staggered definida por
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Figura 5.16: Magnetizacao alternada do modelo de Ising quase-2d em fungao da tem-

peratura reduzida para diversos valores do campo externo e da diluicao com o = 0.4 e
p = 0.0.

omg
= . 5.33
XSt (aHSt > Hoeo ( )

Por outro lado, definimos a susceptibilidade total, ou direta, x que esta relacionada ao
campo externo H e com a magnetizacao total m do sistema, avaliando o comportamento

de m mediante ao campo externo H, teremos

om
X = (a_H> Moo (5.34)

Vale a pena mencionar que, experimentalmente apenas a susceptibilidade total é
calculada, a staggered, x,;, ¢ uma grandeza puramente teérica para fins de andlise da
transicao de fase.

Assim, derivando parcialmente a Eq.(5.20) em relagao aos campos H e Hyg;, fazendo
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Figura 5.17: Magnetizacao alternada do modelo de Ising quase-2d em funcao da tem-
peratura reduzida para diversos valores do campo externo e da diluicao com o = 0.4 e

p = 0.05.

H, = 0, encontramos a susceptibilidade total e stagerred dadas por

sendo

©
X = N (5.35)
©
Xst - 1 + A? (5.36)
4 2 5
©=z ; qz_; m —mg|" " 3H [Crg (TN, Hyo,p,2)] (5.37)
42
A:zzz n+q) [m—mg|" T Coy (T)N Hy o, p, 2) . (5.38)
n=0 ¢=0

Resolvendo numericamente as Eqgs.(5.35) e (5.36), encontramos x (T, A\, H, «, p, z) e

X (15 A\, H, o, p, z) para diversos valores de (T, A\, H, a, p, z). A dependéncia da suscep-
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Figura 5.18: Magnetizacao alternada do modelo de Ising quase-2d em funcao da tem-
peratura reduzida para diversos valores da concentragao dos buracos de oxigénio e da
diluicao com o = 0.7 e H = 2.0.

tibilidade magnética total é apresentada nas Figs.(5.23) - (5.27) como fun¢ao da tempe-
ratura, variando-se os valores de p, a, z e H. Neste caso a transicao de fase é caracterizada
pelo ponto de méximo em 7" = Ty. Observamos que, com o aumento do campo H, au-
mento do nimero de vacéncias z e o nimero de fons de buracos de oxigénio p, o ponto
de méaximo desloca-se de forma gradual em direcao a T' = 0 e também com a adicao
das impurezas, existe um aumento gradual em x em baixas temperaturas, como obser-
vado experimentalmente [5],[7]-[10],[13]. Para altos valores do campo, juntamente com a
diluicao do sistema e maior nimero de fons de oxigénio, observamos um comportamento
anomalo em baixas temperaturas semelhante ao caso puro (ver figuras (4.23), (4.26) e
(4.27) do capitulo 4).

As Figs.(5.28) - (5.31) mostram o resultado da susceptibilidade staggered como fungao
da temperatura e varios valores de p,«, z e H, onde agora a transicao de fase é carac-

terizada pela divergéncia de y,;, que fisicamente é entendido por causa do teorema de
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Figura 5.19: Magnetizagao total do modelo de Ising quase-2d em fungao da temperatura
reduzida para diversos valores do pardmetro de frustracao o com H = 1.0,z = 0.8 e
p=0.1.

flutuacao e dissipagao em que Y, estd associado a flutuagao do parametro de ordem m.
Observamos que na Fig.(5.28) a divergéncia de y,, estd se deslocando para a esquerda a
medida que o diminui e em o = 0.5 e baixas temperaturas apresenta um minimo. A
susceptibilidade do sistema apresenta duas divergéncias, uma em 7" = 0, e a outra na
temperatura de transicao representando um estado reentrante. Nas Figs.(5.29) e (5.30)
a divergéncia de y,, estd se deslocando para a esquerda com o aumento do campo e da
diluicao, e também a susceptibilidade apresenta mais de uma divergéncia, que depende
do campo, dilui¢ao e concentragao dos fons de oxigénio, caracterizando o comportamento

reentrante do sistema.
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Figura 5.20: Magnetizagao total do modelo de Ising quase-2d em fungao da temperatura
reduzida para diversos valores do campo externo e da diluicao com o« = 0.4 e p = 0.0.

5.4.3 Energia Interna e Calor especifico

A energia interna por particula pode ser calculada tomando a média do Hamiltoniano
(5.3) dada por

w= (Hegs) = 5 (H)a + () (539

onde (H) 4, e (H)p sao os valores médios das energias para as subredes A e B, respecti-

vamente com

(H)ap = <5155A’B) (v — H¢)> = <5175§A’B)> - H,; <515§A’B)> : (5.40)
sendo
4 2
Y= e, s Sian + A4 Y e15.Sihn (5.41)
(szy 52
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Figura 5.21: Magnetizagao total do modelo de Ising quase-2d em fung¢ao da temperatura
reduzida para diversos valores do campo externo e da diluicao com o« = 0.4 e p = 0.05.

e utilizando-se da Eq.(5.10) para calcularmos as médias da Eq.(5.40) obtemos
<H>A,B = (eyytanh(—pBe1y + Pe1 H;)) — H; <€15§A’B)> ) (5.42)

Utilizando a técnica do operador diferencial junto com a relacao de cinemédtica do

spin, encontramos a média da energia interna total por particula do sistema dada por

u = —%(— <€1H[ ( 1464y T 1+5my> x]ﬁ Oéx\a:_ 51+6z 1+6z)ﬁ/\:r]>
)

H;(ma+mg)

tanh (z + €1 L;) |o=0] — 5 ;

(5.43)

onde o, = cosh (51515wyK15wny), B, = sinh (51515wyK15wyD$), ayy = cosh (1615, AKaD,,),
By, = sinh (e1615, AK4D,,).

Usando a teoria de campo efetivo (EFT-1) e tirando a média configuracional, a energia
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Figura 5.22: Magnetizagao total do modelo de Ising quase-2d em fungao da temperatura
reduzida para diversos valores da concentragao dos buracos de oxigénio e da diluicao com

a=07e H=20.

interna por particula finalmente ficara na forma

(5.44)
sendo o coeficiente C,, (T, A\, H, o, p, z) dado pela Eq.(5.21). Utilizando as Egs.(5.15)
-(5.21) podemos desenvolver numericamente a equagao (5.44).

O calor especifico do sistema é obtido diretamente da Eq.(5.44) diferenciando-a nu-
mericamente. Todos os coeficientes presentes nas propriedades termodindmicas desse
trabalho sao obtidos analiticamente através da relagao exp(aD,)F(z) = F(x + a) com
o software MAPLE 9, porém omitiremos em escrevé-los por serem demasiadamente
grandes.

Nas figuras (5.32) - (5.35) temos o comportamento da energia interna em fungao da

temperatura para diferentes valores das varidveis p, a,ze H. Em T =0,p=0e 2z =1
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Figura 5.23: Dependéncia da susceptibilidade total com a temperatura para o modelo de

Ising quase-2d para varios valores do parametro da frustracao o com H = 1.0, z =0.8 e
p=0.1.

todos os spins estdao alinhados correspondendo a uma energia méxima (em médulo)
negativa. Com o crescimento da temperatura, os efeitos da agitagao térmica tornam-se
relevantes e a energia decresce apresentando para concentragao acima da concentragao
critica 2. (depende de «, p, H) uma descontinuidade (mudanga de concavidade) na tem-
peratura de transicao do sistema. Acima desta temperatura cessa a ordem de longo
alcance e, portanto, os spins devem se comportar como sendo livres, resultando numa
energia nula. Observe que a energia interna por particula nao apresenta tal descon-
tinuidade para uma concentracao de dtomos magnéticos inferior a concentracao critica
Ze-

O calor especifico do modelo de Ising quase-2d aleatoriamente decorado e diluido,
obtido na presente aproximagao, estd apresentado nas figuras (5.36) - (5.39) em funcao
da temperatura e dos parametros a,p e z. Em temperaturas préximas ao zero absoluto

o calor especifico é praticamente nulo pois, neste regime de baixas temperaturas a ener-
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Figura 5.24: Dependéncia da susceptibilidade total com a temperatura para o modelo de
Ising quase-2d para vdrios valores do parametro da diluicao z e campo H com o« = 0.4 e
p = 0.0.

gia interna do sistema é fracamente afetada pela agitacao térmica. Para temperaturas
crescentes, o calor especifico aumenta atingindo um valor maximo na temperatura de
transicao do sistema. Neste ponto ele sofre uma descontinuidade para um valor pequeno,
nao nulo, e apresenta para altas temperaturas um comportamento 1/ T?. Para uma con-
centragao de dtomos magnéticos inferior a concentragao critica z. (depende de «,p, H)

esta singularidade desaparece.
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Figura 5.25: Dependéncia da susceptibilidade total com a temperatura para o modelo de
Ising quase-2d para varios valores do pardmetro da diluicao z e campo H com a = 0.4 e
p = 0.05.
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Figura 5.26: Dependéncia da susceptibilidade total com a temperatura para o modelo de
Ising quase-2d para vérios valores do pardmetro da dilui¢cao z com o = 0.5, H = 1.0 e
p = 0.05.
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Figura 5.27: Dependéncia da susceptibilidade total com a temperatura para o modelo
de Ising quase-2d para véarios valores do pardmetro da diluicao z e concentragao p com
a=0.7eH=2.0.
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Figura 5.28: Dependéncia da susceptibilidade alternada com a temperatura para o mo-
delo de Ising quase-2d e diferentes valores do parametro de frustracao « indicado nas
curvas em ordem crescente a = 0.5,0.6,0.7,0.8,0.9 com H =1.0, 2 =0.8 e p =0.1.
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Figura 5.29: Dependéncia da susceptibilidade alternada com a temperatura para o mo-

delo de Ising quase-2d para véarios valores do parametro da diluicao z e campo H com
a=04ep=0.0.
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Figura 5.30: Dependéncia da susceptibilidade alternada com a temperatura para o mo-

delo de Ising quase-2d para varios valores do parametro da diluicao z e campo H com
a=04ep=0.05.
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Figura 5.31: Dependéncia da susceptibilidade alternada com a temperatura para o mo-
delo de Ising quase-2d para véarios valores do pardmetro da diluicao z e concentracao p
coma=0."7e H=2.0.
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Figura 5.32: Comportamento da energia interna do metamagneto de Ising quase-2d em
funcao da temperatura reduzida para diversos valores do pardmetro da frustracao a com
H=10,p=01ez=0.8.
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Figura 5.33: Comportamento da energia interna do metamagneto de Ising quase-2d em
funcao da temperatura reduzida para diversos valores do campo externo e da diluicao

com o = 0.4 e p=0.0.
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Figura 5.34: Comportamento da energia interna do metamagneto de Ising quase-2d em
funcao da temperatura reduzida para diversos valores do campo externo e da diluicao

com o = 0.4 e p=0.05.
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Figura 5.35: Comportamento da energia interna do metamagneto de Ising quase-2d em
funcao da temperatura reduzida para diversos valores da diluicao e da concentragao dos
fons de oxigénio com a = 0.7 e H = 2.0.
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Figura 5.36: Comportamento do calor especifico do metamagneto de Ising quase-2d em
funcao da temperatura reduzida para diversos valores do parametro da frustracao a com

H=10,p=0.1e2=0.28.
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Figura 5.37: Comportamento do calor especifico do metamagneto de Ising quase-2d em
funcao da temperatura reduzida para diversos valores do campo externo e da diluicao
com o = 0.4 e p=0.0.
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Figura 5.38: Comportamento do calor especifico do metamagneto de Ising quase-2d em
funcao da temperatura reduzida para diversos valores do campo externo e da diluicao
com o = 0.4 e p=0.05.
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Figura 5.39: Comportamento do calor especifico do metamagneto de Ising quase-2d em

funcao da temperatura reduzida para diversos valores da diluicao e da concentragao dos
fons de oxigénio com a = 0.7 e H = 2.0.
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Capitulo 6

Conclusao e Perspectivas Futuras

Neste trabalho estudamos a criticalidade e termodinamica de modelos de spins (Ising

e Heisenberg) antiferromagnético frustrados. Usamos os formalismos da fungao de Green

dependente de dois tempos e da temperatura na aproximacao de fases aleatérias (RPA)
e a técnica do operador diferencial via teoria de campo efetivo.

No capitulo 2, estudamos as propriedades magnéticas do modelo de Heisenberg an-

tiferromagnético anisotrépico com S = % Foi estudado pelo formalismo da funcao de
Green, onde os efeitos da frustracao e diluicao foram colocados fenomenologicamente no
Hamiltoniano. Generalizamos a aproximacao de duas subredes para o desenvolvimento
dado ao tratamento de antiferromagnetos por Hewson e ter Haar. Como resultado, obte-
mos uma expressao para a magnetizacdo m(7) da subrede e uma para a temperatura
de Néel Ty(z, z). Verificamos que suas propriedades magnéticas variam como fun¢ao da
dopagem. O papel do acoplamento entre as camadas nesses compostos tem sido mostrado
crucial para a inducao de uma ordem antiferromagnética em temperatura finita para
T < Ty. Foi mostrado que o acoplamento entre os planos CuOy em supercondotores de
alta temperaturas, por menor que seja, é reponsavel pelo entendimento das propriedades
magnéticas desses compostos. Nesse trabalho verificamos que para pequena dopagem

no composto Lay_,ST,Cuy_,7Zn,04, a temperatura de Néel Ty (z) é reduzida drastica-

mente a zero quando uma concentracao critica z. é atingida. No modelo fenomenolégico
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proposto, quando atingimos z = x. o sistema torna-se bidimensional, que segundo o teo-
rema de Mermin e Wagner o modelo com simetria SU(3) nao apresenta ordem de longo
alcance (i.e., Ty = 0). Por outro lado, o efeito da substituigdo do dtomo magnético C'u
pelo fon nao-magnético Zn influencia no valor da concentracao critica x. segundo indica
as medidas experimentais para este composto diluido, que aumenta com o crescimento
da concentragao z do fon nao magnético Zn. Por exemplo, para z = 0.15 a concentracao
critica x,. para o composto 2 — 1 — 4 é aproximadamente 0.026, um pouco maior que o
caso puro z.(z = 0) = 0.019. No nosso modelo, a dilui¢ao foi introduzida segundo aprox-
imacao de campo médio. Como resultado do nossos célculos conseguimos reproduzir o
ponto de maximo na temperatura de Néel Ty (z,2) em fungdo de z para concentracao
de buracos (frustragao) x ~ 0.018 ligeiramente superior ao valor experimental x ~ 1.7%.
Esses resultados também sao observados ao se estudar o comportamento da magnetizacao
em funcao da temperatura.

Estendemos os estudos do formalismo da F. G. para analisar o limite de estabilidade
da fase antiferromagnética do modelo de Heisenberg com interacao de longo alcance
alternada (modelo frustrado) numa rede unidimensional, e verificamos que esse modelo
produz desordem orientacional em todas as temperaturas finitas para d =1e p > 1, ou
seja, temos auséncia de ordem AF em temperatura finita contrario ao caso ferromagnético
que existe ordem para 1 < p < 2. Uma possivel explicagao para esta auséncia da
ordem AF, pode ser atribuida a presenca de frustracao que tem como principal objetivo
desestabilizar a ordem magnética de um dado sistema.

No capitulo 3, a técnica do operador diferencial e diversos tipos de aproximagoes foram
desenvolvidas e aplicadas no modelo de Ising—%. Discutimos, também, a aplicabilidade
desta técnica em modelos quénticos, e verificamos que as simplicidades dos métodos
aproximativos reproduzem qualitativamente os resultados fisicos de interesse, como, por
exemplo, relacdo entre Ty e T, para o modelo de Heisenberg quantico de spin-1/2.

No capitulo 4, a técnica do operador diferencial foi desenvolvida na versao de aglo-

merado com um spin no modelo de Ising —% antiferromagnético aleatoriamente decorado.
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Este modelo resgata qualitativamente algumas propriedades magnéticas dos compostos
supercondutores de altas temperaturas formados por planos de CuQO,. O formalismo
aplicado neste estudo tedrico, encontra relacoes exatas para as fungoes termodinami-
cas, porém com o empecilho de envolver sistemas (infinitos) de equagdes acopladas,
onde funcgoes de correlacao de diversas ordens estao presentes. Para se obter resulta-
dos quantitativos através desta técnica, faz-se uso de algum desacoplamento nas fungoes
de correlagao (aproximagoes discutidas no capitulo 3), tipo o utilizado no formalismo da
fungao de Green dependente do tempo e temperatura (RPA). Em particular, usamos o
desacoplamento de Zernike, onde aproximamos as fungoes de correlagao por produtos
dos operadores em diferentes sitios, (RPA - Random Phase Approzimation) e tratamos
de forma exata as auto-correlagoes (cinemédtica de spin—%: 0? = 1). Esta aproximagao
é capaz de reproduzir o resultado exato para a temperatura critica em uma dimensao,
i.e.,, T. = 0, o que nao ¢é verdade na aproximagao de campo médio usual (ou aproximagao
de interagao de longo alcance). Estes métodos aproximativos de teorias de campo efe-
tivo tém em comum os mesmos expoentes criticos universais obtidos na aproximagao de
campo meédio (i.e., f=1/2,v=1,a = 0(disc),d =3,v =1/2,n=0).

As propriedades termodinamicas (magnetizacao, susceptibilidade, energia interna e
calor especifico) e diagramas de fase foram obtidos nesta aproximacao. A influéncia
da temperatura e do campo externo é produzir desordem no sistema, onde, por exem-
plo, temos Tx(H > 0) < Ty(H = 0). Por outro lado, a presenga do campo H induz
magnetizagao na direcao axial produzindo, em baixas temperaturas, um crescimento da
magnetizacao total m(T, H, p, a), devido a existéncia do ordenamento AF. Na regiao de
altas temperaturas, onde o ordenamento AF ¢ destruido, a magnetizagdo m(T, H, p, «)
decresce com o aumento da temperatura. Entre as regioes de baixa e alta temperaturas
a magnetizacao m(T, H, p, &) apresenta um pico em T = Ty (H, p, ), caracterizando a
transigao de fase (2% ordem) deste sistema. Para certos valores de p e de H, observamos
um comportamento reentrante nos diagrama de fases e nas propriedades termodinamicas

que é caracterizado por apresentar duas temperaturas de transigoes, e que fisicamente
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estd relacionado com as flutuagoes térmicas na frustragao e nas funcgoes de correlagoes
spin-spin. Discutimos a variacao da concentracao critica p., onde a temperatura de Néel
tende a zero, para vérios valores do parametro de frustracao a = j—? Para certos valores
deste parametro, observamos um comportamento reentrante em baixas temperaturas.
Obtemos, também, o diagrama de fase Ty versus « para alguns valores da concentragao
p e o fendbmeno da reentrancia é observado. Outra grandeza fisica importante, que é
a susceptibilidade magnética, foi analisada em funcao de T, H,p e a. A susceptibili-
dade magnética total apresenta uma descontinuidade, em T' = Ty (H, p, «), indicando a
transicao de fase, onde sofre um deslocamento gradual por conta do campo H, da con-
centragao de buracos p e o pardmetro de frustragao a. Quando o parametro de frustracao
¢é pequeno ou o nimero de buracos é grande em baixas temperaturas, observamos a pre-
senca de um comportamento anémalo, para determinados valores do campo externo, na
susceptibilidade total, com o aparecimento de um ponto de minimo antes de um ponto
de méximo (ocorréncia de transi¢ao de fase). As flutuagoes quanticas sao predominantes
com A (interagao de troca interplanar) pequeno e o aumento do campo H torna o sis-
tema mais instavel em direcao a desordem. Este fendmeno nao é observado no modelo
de Ising com p = 0, sendo, portanto, uma manifestacao quéantica do sistema. O que ini-
cialmente parece ser incoerente (um modelo cldssico apresentando resultados de origem
quantica) pode ser explicado pela introducao, em nosso modelo, da decoragao dos &to-
mos de oxigénio na rede. Essa decoracao induz um efeito de frustracao, que por sua vez
deve gerar o comportamento anémalo, uma vez que, sé se observa este comportamento
quando o valor do parametro « é pequeno (maior efeito de frustragao). Essa anomalia é
observada em resultados experimentais para o composto AF LasCuQy.

A transicao de fase também é observada na susceptibilidade staggered com uma di-
vergénciaem T = Ty (H, p, ). A energia interna em fungao da temperatura foi calculada
e vimos que préximo de T' = 0 todos os spins estao alinhados de forma antiparalela (T/7]).
Isto é devido ao fato de todos os spins do aglomerado estarem correlacionados de maneira

que a energia total seja mdxima. Através de derivacao direta obtemos o calor especifico,
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onde a medida que a temperatura cresce o calor especifico aumenta monotonicamente, e
em T =Ty (H,p, ) sofre uma descontinuidade indicando assim a transicao de fase.

No capitulo 5, estendemos os estudos feitos no capitulo 4 para tratarmos do problema
da diluigao por sitio em materiais magnéticos, onde a termodinamica e criticalidade foram
analisadas em funcao da diluicao do sistema. O efeito da substituicao do d&tomo mag-
nético Cu pelo fon ndo-magnético Zn (efeito da diluigdo) desempenha um papel marcante
no valor da concentragao critica p., que aumenta com o crescimento da concentragao z do
fon nao magnético Zn. Observamos a presenga de reentrancia, onde duas temperaturas
de transicao foram observadas para certos intervalos do parametro p. Por outro lado, a
presenga do ponto de maximo no diagrama de fase no plano (7', z), previsto experimen-
talmente para o composto diluido Las_,S7,Cuy_,Zn,04, nao foi observado pelo presente
modelo. Devemos salientar que o tratamento tedrico rigoroso para este composto tem
que ter como ponto de partida o modelo de Heisenberg, porém, nao o fizemos nesta tese
por envolver cédlculos analiticos muito mais complexo e certamente o tempo para a re-
alizagao do trabalho ultrapassaria o estabelecido. Baseado nos resultados do capitulo 2,
onde um modelo de Heisenberg fenomenolégico foi usado, esperamos que o desenvolvi-
mento da técnica do operador diferencial no modelo de Heisenberg antiferromagnético
aleatoriamente decorado diluido seja capaz de reproduzir, pelo menos qualitativamente,
os resultados experimentais para este composto.

Como perspectivas futuras de trabalhos, estaremos interessados nos seguintes topicos:

1) Estudar a transigao de fase induzida por campo externo e as propriedades termo-
dindmicas do composto diluido Lay_,S7,Cui_,.Zn,04 usando o formalismo da funcao de
Green dependente de dois tempos e da temperatura,

2) Estudar o diagrama de fase e as propriedades termodinamicas do modelo de Heisen-
berg antiferromagnético frustrado e diluido usando a técnica do operador diferencial no
intuito de obtermos o ponto de maximo no diagrama de fase no plano (7', z), previsto
experimentalmente para o composto diluido Las_,S7,Cui_.Zn.Oy;

3) Utilizando transformagoes do tipo decoragao-iteragao estudar o modelo de Heisen-
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berg antiferromagnético frustrado e diluido, onde suas propriedades termodindmicas e
diagramas de fase devem ser analisados usando a técnica do operador diferencial numa
abordagem de finite size scaling;

4) Investigar o efeito da frustragao e diluigdo na transi¢ao de fase quéntica (T = 0),
como, por exemplo, o modelo de Heisenberg na rede quadrada com interacao de primeiro
e segundo vizinhos (conhecido como modelo J; — Jy). Célculos preliminares tém sido
realizados, para o caso puro usando teoria de campo efetivo correlacionado, por Viana
(tese de doutorado, UFSCar-2006);

5) Aplicar simulacdo de Monte Carlo para investigar, no caso do modelo de Ising
aleatoriamente decorado, a existéncia das diversas concentragoes criticas obtidas neste
trabalho usando EFT-1, e certificarmos, também, da veracidade dos nossos resultados

preliminares desta tese (reentrancia, minimos nas grandezas termodinamicas, etc).
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