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Resumo

Neste trabalho estudaremos através da técnica do operador diferencial o efeito de
superficie no modelo de Heisenberg quantico anisotropico de spin 1/2, via teoria de campo
efetivo (EFT), num aglomerado de dois spins, para uma rede ctibica simples. Esses sistemas
sdo caracterizados pela existéncia de superficies delimitadoras, filmes finos e super-redes,
ou apenas o interior do material (bulk). Portanto, a interacdo de troca, entre os primeiros
vizinhos, depende da posi¢do dos dtomos na rede: com a existéncia de superficies temos
para atomos nesses planos, interagdes de troca J; € nos planos adjacentes (bulk) interacao J.
Estudamos as propriedades termodindmicas do metamagneto quéntico para a rede cubica
simples. O limite de estabilidade da fase antiferromagnética ¢ apresentada para o estado
fundamental (7 = 0) e os respectivos diagramas de fases sao analisados. Com a escolha de
uma interacdo entreplanos diferente da existente nos planos (interplanos), pardmetro A
(interacao AJ), analisamos a influéncia da mudanga na dimensionalidade [quase - 2d(A =10
’) = 3d(A =1.0)] do sistema nas propriedades termodindmicas com o surgimento de uma
anomalia na susceptibilidade magnética total. O efeito de superficie nas propriedades
termodinamicas ¢ tratado tomando o sistema por um filme fino de tamanho /(n° de
camadas), com interacdes de troca F e AF, onde nesse tltimo aplicamos um campo externo.
Observamos o comportamento do filme fino em fungdo da temperatura, numero de
camadas, campo magnético e a razdo JyJ. Fazendo variar a interagdo de troca entre os
constituintes e as camadas do filme fino, caracterizamos o sistema como uma super-rede
magnética. Escolhemos quatro arranjos na constru¢do das super-redes: interagdes
ferromagnética diferentes nos planos e entreplanos, o mesmo para AF, alternando as
camadas entre F e AF ¢ um sistema cuja metade das camadas tém interagdo F e a outra
metade AF, onde observamos a influéncia da mudanca da interacdo de troca nas
propriedades termodinamicas e na criticalidade. Varios fendmenos foram observados, como
por exemplo, oscilagdo nas magnetizacdes e susceptibilidade por camadas para certos

valores da temperatura e pardmetros de acoplamento.
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Abstract

In this work we will study through the differential operator technique the surface
effect in anisotropic spin 2 quantum Heisenberg model, through theory of effective field
(EFT), of a two-spins cluster, in case of simple cubic lattice. Those systems are
characterized by the existence of the surfaces, thin films and superlattice, or the bulk.
Therefore, the exchange interaction, among the nearest-neighboring, depends on the
position of the atoms in the lattice: with the existence of surfaces we have for atoms in
those plans, exchange interactions Js and in the adjacent plans interaction J. We studied the
thermodynamic properties of the quantum metamagnet for the simple cubic lattice. The
limit of stability of the phase antiferromagnetic is presented for the ground state (T = 0) and
the respective diagrams of phases are analyzed. With the choice of the interlayer coupling
interaction different from the existent in the plane (interplane), parameter A (interaction AJ),
we analyzed the influence of the crossover in the dimensionality [2d(A =107) — 3d(A
=1.0)] of the system in the thermodynamic properties with the appearance of an anomaly in
magnetic susceptibility. The surface effect in the thermodynamic properties is treated
taking the system on thickness film ¢, with exchange interactions F and AF, where in that
last one we applied an external field. We observed the behavior of the thin film in function
of the temperature, number of layers, magnetic field and the ratio Jy/J. Changing the
exchange interaction between the elements and the layers of the thin film, we characterized
the system as a magnetic superlattice. We chose four arrangements in the construction of
the superlattice: different inter and interlayer ferromagnetic (F) interaction, the same for
antiferromagnetic (AF), alternating the layers among F, and alternating superlattice
composed of F (with 7, layers) and AF (with ¢, layers), where ¢/ = /| + /, is the thickness
of the film, where we observed the influence of the change of the exchange interaction in
the thermodynamic properties and in the critical properties. Several phenomena were
observed, as for instance, oscillation in the magnetizations and susceptibility for layers in

certain values of the temperature and coupling parameters.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Aspectos Gerais

Os fenomenos magnéticos sao amplamente utilizados no desenvolvimento de novas tecnolo-
gias, desde sistemas de geracao e distribui¢ao de energia, a sistema de conversao eletromecénica,
eletronicos e de telecomunicacoes, transdutores, sensoriamento, prospeccao geoldgica, infor-
madtica, automacgao industrial até a medicina e a engenharia biomédica.

Essas novas tecnologias sao possiveis com o conhecimento destes fendmenos magnéticos e
com a descoberta de novos materiais magnéticos. Para a descrigao tedrica de tais fendmenos
sao necessdrios um rigoroso conhecimento da mecénica quantica aliada & mecénica estatistica.
Numa abordagem macroscépica, esses fendmenos podem ser estudados através de conceitos da
fisica classica.

A presenga dos materiais (ou compostos) magnéticos em nossas vidas é observada desde o
fma qua colocamos na geladeira até a memoria (HD- hard disk) do computador, ou mesmo as
fitas cassete que utilizamos para armazenamento de informagoes (muisica, por exemplo).

As propriedades dos materiais magnéticos dependem de fatores intrinsecos, do processo de
fabricacao e também de sua dimensionalidade, isto é, da forma como estes se apresentam: como
o sélido de trés dimensoes macroscopicas, ou se, por exemplo, tém a forma de um filme fino
(bidimensional). Nos casos em que os materiais ndo sd@o volumosos, uma ou mais das suas
dimensoes podem ter ordem de grandeza nanométrica.

Os efeitos da baixa dimensionalidade sobre as propriedades magnéticas surgem quando as
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Tabela 1.1: Classificagdo dos materiais magnéticos por fases de acordo com a susceptibilidade

Fase X/ 1o(ST) Substancia
Ferromagnética 102 — 107 Ni,Fe,Co,NiFe, NdFeB
Ferrimagnética 10' — 104 Fe30y e ferrites

Antiferromagnética 1071 — 1072 MnO, NiO, FeCOs
Paramagnética 1076 —1073 Al,Cr,Mn, Pt,Ta,Ti,W
Diamagnética —107% — (=1073) | Al, Au,C, H,Cu, Si, Zn

Supercondutora -1 YbBasCuzOy

dimensoes menores dos materiais se aproximam do comprimento do parametro da rede, ou até,
das dimensoes atémicas.

Podemos classificar os materiais, segundo o critério da dimensionalidade, em

i) granulares = quase zero-dimensionais;

ii) nanofios = unidimensionais;
iii) filmes finos = bidimensionais ou quase bidimensionais;
iv) volumosos ou massivos = tridimensionais.

O uso de materiais magnéticos é datado desde 600 anos antes de Cristo. H& evidéncias
histéricas do uso, por antigos chineses, de pedras de magnetita moldadas em uma forma orna-
mental de colher. Quando colocadas sobre superficies planas podiam ser usadas para indicar
uma direcao, ou seja, as primeiras bussolas.

Os materiais magnéticos podem ser classificados pela forma como respondem a um campo
magnético aplicado, de acordo com sua susceptibilidade x = M/H (H é o campo externo e M
a magnetizagao), criando vérias fases: ferromagnética e ferrimagnética (x > 1), diamagnética
(x < 1), paramagnética (y > 0) e antiferromagnética (x pequeno) e materiais supercondutores.
Na tabela (1.1) sdo mostrados valores tipicos de x/p, (1o € a permeabilidade magnética) para
cada fase do material magnético e susbtancias correspondentes.

O estudo dos fendomenos magnéticos cria interface entre a Fisica e outras ciéncias, por exem-
plo a medicina. Medir os campos magnéticos produzidos por organismos vivos pode ser 1til no
entendimento de sistemas biofisicos, diagndstico e terapia de humanos. Tais campos tém origem

nas correntes que sao produzidas pela atividade de despolarizacao das células (cérebro, coragao,
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nervos), de substancias paramagnéticas (figado), ferromagnética (pulmao) e marcadores mag-
néticos presentes no corpo. Os tecidos bioldgicos, em sua maioria, tém uma susceptibilidade
magnética muito préxima & da dgua, ou seja, sao compostos por moléculas diamagnéticas. S6 al-
guns poucos orgaos como o figado, o bago e o coragao apresentam propriedades paramagnéticas
por causa da presenga de composto de ferritina em seus tecidos|[1].

Apresentamos nesta se¢ao alguns aspectos que criam interesse no estudo de sistemas mag-
néticos, desde producao de equipamentos constintuidos de substancias magnéticas a diagnésticos
em seres humanos. Queremos assim, mostrar o alcance do conhecimento desses sistemas a luz

da Fisica no que concerne a sua aplicabilidade.

1.2 Filmes Finos Magnéticos

A necessidade de reter um nimero cada vez maior de informacao em componentes que
ocupam o minimo de espaco fisico, tem permitido o desenvolvimento de técnicas com precisao
e controle sem precedentes na fabricacao de tais componentes. Esses materiais empregados na
eletronica sao muitas vezes fabricados na forma de filmes finos, isto é, camadas com espessura
que podem variar de alguns angstroms a dezenas de microns (1um = 1075m). Em alguns ca-
sos, atingem escalas nanomérticas (bilionésimo de metro), escala de dtomos e moléculas. Essas
estruturas sao formadas através da organizacao de dtomos e moléculas depositados, a partir de
uma técnica, num substrado. Os filmes sao feitos de materiais do tipo isolantes, metais, semi-
condutores ou supercondutores, dependendo da aplicacao a qual serd submetido o material.
Além de serem usados em sistemas de armazenamento de informacgoes, por exemplo, cobertura
magnética em disco de gravagdo, os filmes finos podem ainda compor outros sistemas, tais
como: camadas anti-refletoras em dispositivos opto-eletronicos, contatos metalicos em disposi-
tivos semicondutores, sensores poliméricos para detec¢ao do amadurecimento de frutas|2], etc.
Estes filmes podem ser construidos por diversos métodos, mas todos eles tém como principio a
deposigao gradual de dtomos ou moléculas do constituinte desejado numa superficie de um dado
substrato. Os métodos mais usados sao: a deposi¢ao em alto vdcuo, por evaporacao térmica ou
bombardeio por feixe de elétrons, e a deposigao por pulverizagao (sputtering).

No método da evaporagao em alto vacuo, as substincias que contém os elementos do ma-
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terial desejado sao aquecidas até evaporar no interior de uma camara de vidcuo. O material é
depositado em uma superficie a uma baixa taxa de deposi¢ao, geralmente menor do que uma
camada de dtomos por segundo, formando um filme fino. O controle no processo de deposicao
pode resultar em filmes finos cristalinos ou amorfos. Na Fig.(1.1) apresentamos uma ilustragao

do método de vaporizagao em alto vacuo.

Alumninio ) Vapor de aluminio

10-% Torr t

Bombearmernto Fonte de Corrente Elétrica

Figura 1.1: Ilustracao do processo de fabricagao de filmes finos através do método de evaporacao
em alto vdcuo. O vapor aquecido expande-se rapidamente, fazendo com que os dtomos ou
moléculas sejam depositados sobre a superficie do substrato, formando um filme fino.

No método sputtering hd um mecanismo de ejecdo de material de uma superficie alvo pelo
bombardeamento de particulas com alta energia. O material ejetado se deposita sobre o sub-
strato e seu suporte, colocados em oposicao & superficie bombardeada. Esta técnica permite a
deposicao de uma grande variedade de materiais, incluindo aluminio, ligas de almuinio, platina,
ouro, titdnio, tungsténio, ligas de tungsténio, molibidénio, silicio, 6xido de silicio e silicetos.
Esse método apresenta uma série de vantagens comparado ou da evaporagao, onde citamos
algumas: a) Permite uma deposi¢ao uniforme; b) Controle preciso da espessura dos filmes e c)
Deposicao de multi-camadas com a utilizagao de alvos multiplos.

No esquema apresentado na Fig.(1.2) as particulas de alta energia que bombardeiam o alvo,
fons de argonio, formam um gds a altissimas temperaturas (na verdade néo se trata de um
gés, mas sim de um estado da matéria, denominado plasma). A técnica arranca dtomos de um
material que se quer depositar sobre um substrato. Esse processo é realizado em cAmara de ultra
vdcuo. A ionizagdo dos dtomos de argdonio no plasma se processa pelas colisbes com elétrons.

Para se aumentar a eficiéncia desta ionizacao, pode-se confinar os elétrons perto da superficie
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Figura 1.2: Tlustracao da técnica sputtering na fabricagao de um filme fino.

do alvo por meio de um campo magnético. Neste caso, a técnica é denominada Magnetron
Sputtering.

O desenvolvimento dos filmes finos foi um importante passo na direcdo da capacitacao
cientifico-tecnolégica e para o desenvolvimento de dispositivos e estruturas inovadoras, que de
acordo com a espessura da estrutura formada tem a classificacdo dada por: filme ultrafino
(< 5um), filme fino (> 5um), filme (10 — 100um), folha (0.1 — 1mm) e lamina (> 1lmm).

Atualmente sabe-se que, localmente, em pequenas regioes chamadas dominios, os materiais
ferromagnéticos apresentam magnetizagao finita mesmo sem campo externo. Ela é chamada
de magnetizagao espontanea e resulta de uma forte interacao entre os momentos vizinhos que
tende a manté-los alinhados. Materiais magnéticos de tamanho normal na maioria das vezes nao
apresentam magnetizagao espontinea. Isto ocorre porque dentro de cada domfnio os momentos
apontam na mesma direcao, mas de um dominio para outro os alinhamentos tém direcoes
diferentes, o que produz um nao magnetismo espontaneo em escala macroscépica. Na Fig.(1.3)
ilustramos os dominios em um dado material magnético. Quando o campo externo é nulo,
formam-se dominios, resultando em magnetizagao total nula.

Com a redugao do tamanho desses materiais a divisdo em dominios deixa de ser conveniente
do ponto de vista energético, e entao surge a magnetizagao espontanea. O tamanho critico para

que um sistema alcance esse estado ¢ em geral muito pequeno, da ordem de algumas dezenas
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Figura 1.3: Ilustracao dos domfnios num material magnético na auséncia de campo externo.

de nanoémetros. Quando isso ocorrre, o sistema é conhecido como monodominio.

1.3 Estrutura Tedrica para a Modelagem dos Filmes Finos:

Modelo de Heisenberg

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

Para explicar o fenomeno do magnetismo, do ponto de vista microscépico, Heisenberg|3]
propos que o forte alinhamento dos spins num ferromagnetismo decorria de seus vizinhos
mais proximos. Essa energia de troca, também proposta independentemente por Frenkel[4]
e Dorfmam[5], corresponde fisicamente a diferenga de energia entre as configuracoes de spins
paralelos (11) e antiparalelos (T|). A interagdo existente entre os spins de uma dada rede
nao ¢é originada (ou hé pouquissima contribui¢do) da interacdo dipolo-dipolo 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 perturbacdo, ja que a solugdo exata nao é possivel. A perturbacao é
atribuida ao potencial de interagao elétron-elétron. Considerando a presenca 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-fungoes de onda dos férmions sejam
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antisimétricas. Fisicamente, o estado singleto corresponde ao estado dos spins antiparalelos
(T]), fungao de onda de spin antisimétrica, e o tripleto paralelos (17), funcao de onda de spin
simétrica. Com o desenvolvimento da teoria de perturbacdo em primeira ordem e tomando a
diferenca de energia entre estes estados, encontramos o valor da energia de troca, denominada
por J onde: J > 0 o estado de menor energia é o tripleto, portanto prevalece a orientacao
dos spins paralelos (Ferromagnético) e J < 0 o estado de menor energia é o singleto, prevale-
cendo a orientagao antiparalela (Antiferromagnético). A energia de troca tem a propriedade de
decrescer rapidamente (exponencial) com a distancia entre os fons, em contraste com a inter-
agao coulombiana que decresce mais lentamente (~ %) A razao ¢é que J contém o produto de
fungoes de onda de elétrons ligados em diferentes niicleos, portanto, J dependerd do envolvi-
mento (overlap) das fungdes de onda, e este overlap decresce exponencialmente com a distancia
(r). Desta maneira, a interacao de troca corresponde a uma interagdo de curto-alcance. A
solucao da equagao de Schrodinger para o Hamiltoniano do sistema de dois elétrons pode ser
obtida com a defini¢do de um operador que possua autovalor E(S = 0) no estado singleto e
E(S = 1) no estado tripleto, onde E(S = 0) e E(S = 1) dependem da interagao de troca J.
Portanto, usando as relagoes dos operadores de spin S e S:- (i = 1,2), com base a auto-fungao

de onda, e redefinindo o ponto zero das energias encontramos
H=-JS;-S;. (1.1)

Para um sistema de N particulas (elétrons) interagentes podemos escrever o Hamiltoniano
(1.1), nesse caso, através de uma combinacdo de pares de ligagoes distintas, em um cristal,

envolvendo acoplamento spin-spin descrito por

H=—>_ JySi-S;, (1.2)
ij
onde o somatério é feito sobre todos os pares (i e j) da rede e S; = (S;,S5;,S;) indica o

operador de spins no sitio i. A Eq.(1.2) é conhecida como modelo de Heisenberg isotrépico pois
as trés diregoes no espaco apresentam a mesma probabilidade de orientacao (<S: > = <Sly > =

<Siz >) O sistema descrito pelo Hamiltoniano (1.2) dé origem ao fenémeno do magnetismo

(ferromagnetismo, antiferromagnetismo e ferrimagnetismo).
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1.4 QOutras Interacoes

A interagao de troca (e supertroca) se caracteriza pelo fato de ser independente da ori-
entacao dos spins, conseqiientemente o Hamiltoniano deve ser invariante por rotacao de spin.
Esta transformacao implica que o Hamiltoniano deve conter apenas termos pares de operadores
S/, onde a forma aproximada 1.2 representa o Hamiltoniano bilinear. Vérios outros termos de
interagoes poderao ser incluidos para o verdadeiro entendimento microscépico do magnetismo,

como por exemplo o termo biquadratico

Hi=—> Jj;(Si-S))*, (1.3)
(4,9)

o termo da interacdo antisimétrica Dzyaloshinski e Moriya (DM) (responsével pela explicagao

do pequeno ferromagnetismo nos compostos antiferromagnéticos),

ﬁDM:_ZDij-(Si X Sj), (14)
(4.5)
onde D;; = —Dj; ¢ um tensor antisimétrico, interacoes de quatro corpos
Ha=—Y Jojur(Si - 8;)(Si - Sp), (1.5)
ijlk

ete...

A inclusédo da interacdo DM, Eq.(1.4), no Hamiltoniano de Heisenberg ferromagnético tem
induzido uma transigao de fase de primeira ordem (presenga de calor latente) com a presenca
de um ponto tricritico (separa uma linha de 2% ordem de outra de 1% ordem) no diagrama de
fase no plano (7', D). Por outro lado, analisando esta inclusao no Hamiltoniano de Heisenberg
antiferromagnético ndo é observada transicao de 1% ordem][6].

O tipo de estrutura cristalmagnética ¢ determinada pela natureza e magnitude das inte-
racoes entre os momentos magnéticos dos fons que compdem o cristal. A interacdo de troca,
de origem eletrostatica (mais o principio de exclusao de Pauli) responsavel pelo ordenamento
magnético, é de natureza isotrépica, independe da direcao do spin com respeito ao eixo cristal-

ino. A energia de troca nao é capaz de definir alguma orientagdo especifica dos momentos
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magnéticos diferentes com respeito aos eixos cristalograficos, mas ela produz um ordenamento
mituo dos spins em vérios sitios da rede. O fato de que a distribuicao de spins ordenados é
sempre orientada numa dada direcao (eixo fécil da magnetizacao), definida com respeito ao eixo
cristalino, devemos assim ter algum outro tipo de interagao que torne o sistema (Hamiltoniano)
anisotrépico. Fisicamente, as interagoes magnéticas (dipolar, quadrupolar, etc) sdo respon-
sdveis pela existéncia da anisotropia magnetocristalina, que se manisfeta com a dependéncia
da energia do cristal nas orientacoes dos momentos magnéticos dos dtomos com relagao ao eixo
cristalino. Podemos dizer que num cristal existem campos magnéticos efetivos internos que
tendem a orientar os momentos magnéticos em uma dada direcao privilegiada. KEste campo
pode alterar algumas vezes as orientag oes mituas dos momentos magnéticos dos dtomos, desta
forma distorcendo assim a estrutura magnetocristalina (transicao de fase estrutural).

Um primeiro exemplo de anisotropia, é a interacao dipolar que é representada pelo seguinte
Hamiltoniano
Si.S; — 3(73;.8:)(735.S5)

7:zdipolar: _4M2B Z 3 ’ (16)
(i) i

onde r;; =r; —r; € 0 vetor posicao que separa os fons i e j, 7j; = % é o vetor unitdrio e up o
magneton de Bohr.

E importante mencionar que tanto no Hamiltoniano de Heisenberg, Eq.(1.2), como no dipo-
lar, Eq.(1.6), as interac¢oes spin-spin sao uma forma quadratica em termos dos operadores de
spin S; e S; (interagao bilinear). Fisicamente podemos interpretar a energia de troca como sendo
a interagao (acoplamento) do momento magnético p; = gupS; (A = 1) com um campo mole-
cular (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. O fendomeno do forte magnetismo é restrito apenas
a compostos sélidos, ndo tendo sido observado nos estados liquido ou gasoso. A energia dipolar
também pode ser interpretada qualitativamente em funcdo do campo molecular, porém nesse
caso a intensidade do campo é muito pequena, da ordem de 107'Oe, nao podendo explicar o
forte magnetismo.

Um outro tipo importante de interagao que o spin eletrdnico ligado no dtomo sente é a agao
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do campo magnético gerado pelo nicleo devido ao movimento relativo (orbital) entre os elétrons
e o nuicleo. Esta interagao, denominada spin-érbita, é a responsdvel pela estrutura hiperfina no

espectro atdémico, e é descrita pelo seguinte Hamiltoniano

Hus=» &(ri)LqiS;, (1.7)

onde &(r;) = 2ml2r, dd;sf_"), ¢(r;) € a energia potencial elétrica (micleo-elétron), L; e S; sao os
operadores de momento angular e spin, respectivamente no sitio <.
Utilizando teoria de perturbacao de 2% ordem para a energia de interacao spin-6rbita, a

Eq.(1.7) poderd ser reescrita na forma

His= > AlpSPSy, (1.8)
Z?(a75)

sendo

wlLel ) (1|27 p)
T 2
Nop=2Y — g (1.9)
t#p P

onde ¢2 = <§2 (rl)> , e B? & o autovalor do Hamiltoniano nao perturbado.
O Hamiltoniano (1.8) pode ser reduzido, levando em consideragao propriedades de simetria,
a um importante caso particular que leva em conta apenas termos diagonais do tensor Agﬁ =

D;iba208: — Ej [0az08z — 6aydpy|, resultando assim na anisotropia ortorrombica dada por

Hion = = > DilSP12 4+ D B [(S7)° = (9)°] (1.10)

onde para F; = 0 a Eq.(1.10) reduz-se ao caso da anisotropia uniaxial. Observe que o Hamil-
toniano (1.10) representa a “interacdo” do sitio ¢ com ele mesmo (auto-interagao), que ¢ uma
conseqiiéncia da interagdo spin-érbita, conhecida na literatura como anisotropia de fon-tinico.
A Eq.(1.10) s6 ¢ relevante para sistemas com spin S > 1/2, pois o caso particular de spin
S = 1/2 temos que (S¥)? = 1/4 para qualquer componente v = z,y,z e conseqiientemente
a Eq.(1.10) se reduzird a uma constante que pode ser desprezada nos cdlculos das grandezas

termodinamicas.
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Vamos interpretar fisicamente a inclusao da anisotropia uniaxial, Eq.(1.10) com E; = 0, no

Hamiltoniano de Heisenberg, Eq.(1.2), ou seja, teremos o seguinte Hamiltoniano resultante

H=-Y J;SiS;—> Di(57)?, (1.11)
(4,5) i

onde na Eq.(1.11) para o limite D; = 0 (isotrépico), as trés diregdes espaciais (z,y, z) sdo
energeticamente equivalentes, portanto do ponto de vista da mecénica estatisitica as probabil-
idades de encontrar os spins nas trés diregoes sdo iguais, resultando assim (S¥) = (SY) = (S7)
e <Sf5f> = <SZyS]y> = <SfS]z> A presenga do segundo termo na Eq.(1.11) quebra essa
isotropia. Se D; > 0, interpretamos que a diregao axial (eixo z) é probabilisticamente mais
favorecida com (S7) > (S¥) = (SY) e <SfS’JZ> > <Sf5f> = <SZ’S§/> Em se tratando de tran-
sigoes de fase, por exemplo ferromagnética-paramagnética, a temperatura critica T.(D) cresce
a medida que aumentamos o valor da anisotropia D; = D > 0, pois a magnetizacao axial
M, = (S?) fica agora mais forte por causa do termo de fon-tinico D que favorece ainda mais a
direcao axial. Dizemos que para D > 0 o sistema tem a classe de universlidade do modelo de
Ising (expoentes criticos Ising e ndo temperatura critica). No limite D — oo, apenas os estados
—S5 e S do operador S? sao energeticamente favorecidos e teremos assim um sistema com dois
estados apenas interagindo axialmente, que corresponde fisicamente ao modelo de Ising de spin
1/2. Do ponto de vista tedrico, todos os compostos magnéticos isolantes sdo descritos pelo
Hamiltoniano de Heisenberg, porém devido ao forte acoplamento spin-érbita, que microscopi-
camente ¢ mapeado pela anisotropia de fon-unico, Eq.(1.10), podemos para o caso FE; = 0 e
D; = D > 0 aproximar o sistema axial por um modelo de Ising com uma tinica componente
nas direcoes dos spins.

Por outro lado, quando D; < 0 na Eq.(1.11) a diregdo axial fica agora “enfraquecida”
energeticamente, o que resulta em (S7) < (S¥) = (S7) e <SfSJz> < <Sf53”> = <SZyS;’> Neste
caso, a temperatura critica na qual M, tende a zero diminui gradualmente & medida que D < 0
diminui. Ao contrario do caso D > 0, onde os spins preferem se orientar axialmente, no caso
D < 0 os spins tendem ao plano XY, e podemos associar este regime a classe de universalidade
do modelo XY. Diante dessa andlise qualitativa, temos que as temperaturas criticas para os

modelos Ising (I), XY e Heisenberg (H) satisfazem a desigualdade: T.(I) > T.(XY) > T.(H).
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A fim de reproduzir teoricamente os trés limites dos modelos Ising, XY e Heisenberg

isotrépico, é comum escrever um Hamiltoniano efetivo de spins na forma generalizada

H=-YJy (%53%*; +ySYSY + st;) , (1.12)
(i5)
onde nv € [0,1] é o parametro de anisotropia da componente v = x,y da interagdo dos spins.
O Hamiltoniano (1.12) é conhecido na literatura como o modelo de Heisenberg anisotrépico
e reduz-se a casos particulares dos modelos Ising (7, = 1, = 0), XY (9, = 0emny, = 1) e
Heisenberg isotrépico (7, = ny = 1).
O estado fundamental (T' = 0) e algumas excitagdes elementares do Hamiltoniano (1.12)
numa rede unidimensional para spin S = 1/2 foi resolvido exatamente por Bethe[7], em 1931, e
Hulthén[8], em 1938, no limite isotrépico (n* = n¥ = 1). A generalizagdo do método de Bethe

e Hulthén para incluir a anisotropia n* = nv = 7 foi feita anos mais tarde por Walker[9], cuja

} (1.13)

Outro resultado exato para o modelo de Heisenberg numa rede d(= 1,2)-dimensional ¢ o

energia do estado fundamental por particula é dada por

4

(e o]
1 -
* r; exp(2na) + 1

Eo(n) ~ % {% — tanh(a)

onde sech(a) = 7.

teorema de Mermin e Wagner[10], que afirma que este sistema nao apresenta ordem de longo
alcance a T" > 0 no limite isotrépico para d = 1,2, e resumidamente é expresso através das

seguintes desigualdades

1
3
—F2§X(s+l> S(S+1)[H[5 ,d=1
M(T,H)| < § L9 TemT (1.14)
1
2
AW S(S+1),d=2
{ log 1+ fri e }

onde W =3 |J(x—r)||lr—r'|> < oo, S ¢ a magnitude do spin e H o campo magnético
(r,x’)

externo. No limite de campo nulo (H = 0), a partir das desigualdades (1.14) temos que

M(T,0) = 0, nao apresentando ordem de longo-alcance para T' > 0. Se admitirmos uma

interacao de longo-alcance do tipo J(r) = rip, é facil mostrar que W < oo se e somente se
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p > d+ 2, e portanto é o limite de aplicabilidade do teorema de Mermin e Wagner. Para
p < d+2 observa-se que W — 00, e do teorema de Mermin e Wagner nada podemos afirmar sobre
a existéncia ou nao de ordem de longo-alcance. Recentemente, esse teorema foi generalizado
por Bruno[11] para incluir interacao 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 presenga de uma transi¢ao de fase em temperatura finita T.(p) # 0.

Esses resultados rigorosos sao relevantes para certificarmos da potencialidade de uma dada
aproximacao, haja vista nao podermos resolver de forma exata o Hamiltoniano (1.12) para
d > 2, e portanto o caminho escolhido é o uso de teorias de campo efetivo tratadas no préximo
capitulo deste trabalho. Geralmente, essas teorias nao reproduzem o teorema de Mermin e
Wagner, por isto é adequada apenas para descrever a termodinamica e criticalidade (diagrama
de fase) de modelos com alta dimensionalidade (d = 3), que para o caso da aproximagao de
campo médio esta é exata para dimensao critica superior ou igual a 4.

Modelo XY Anisotrépico

Este modelo XY foi introduzido por Matsubara e Matsuda[12] e tem solu¢ao exata em uma
dimensao [13]. Em duas dimenses nao possui magnetizacao espontanea (limite isotrépico),
mas existe uma fase com ordem topolégica no qual temos uma transicao de fase conhecida
como Kosterlitz e Thouless [14]. De um ponto de vista experimental, o modelo XY tem sido
usado na descri¢ao dos compostos magnéticos CoBr,, CoCl, (ver Jongh e Miedema[l5] e para

explicar as configuragoes de vértices na superfluidez no filme fino HZ2[16].

j~1

H= = (J5STST+ JSVsY) . (1.15)
ij
Modelo de Ising
A redugao do Hamiltoniano geral dado pela Eq.(2.2) para uma tnica componente constitui
o sistema mais simples e ¢é solivel exatamente em uma e duas (sem campo externo) dimensoes.
Até hoje nao se obteve a solugao exata para o modelo Ising em trés dimensées, mas resultados
rigorosos de expansao em séries e simulagao de Monte Carlo podem ser considerados solugoes

quase exatas. Este modelo de Ising, que é descrito pelo seguinte Hamiltoniano
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H=-> Ji;Siss, (1.16)
(]

descreve muito bem sistemas magnéticos com anisotropia uniaxial do tipo DyAlO3,Dy, POy,
F.Cly,F.Bra, RboCoFy e, também é 1itil para estudar transi¢des gds - liquido para fluidos de

uma componente e para ligas bindrias.

1.5 Transicao de Fase e Fen6menos Criticos

A origem da teoria moderna de transicoes de fase e fendmenos criticos é da década de
60, quando os conceitos bédsicos de classe de universalidade e escala de fungoes termodinami-
cas foram introduzidas, além dos principios do procedimento do cédlculo associado ao grupo
de renormalizagdo. O pioneirismo no aspecto de universalidade em transi¢oes de fase foi de
Kadanoff e colaboradores[17], em 1967.

A transigdo de fase de um sistema é caracterizada por singularidades nas suas fungoes
termodinamicas: no caso de sistemas magnéticos a energia livre e derivadas correspondentes,
associadas a magnetizacao e susceptibilidade. O parametro de ordem é a quantidade que é
nao-nula na fase em que o sistema encontra-se ordenado, e nulo na fase desordenada. Os
parametros externos relevantes em que ocorrem as transicoes de fase de sistemas magnéticos
sdo a temperatura 7' e o campo magnético uniforme H. Portanto, para T < T, o sistema
estd ordenado e préximo de T, o sistema comeca a se desordenar e logo acima de T, o sistema
encontra-se desordenado. No sistema ferromagnético a magnetizacdo é o parametro de ordem
(enquanto no sistema antiferromagnético o parametro de ordem é a magnetizagao de uma dada
subrede ou diferenga entre elas).

Podemos classificar a ordem de um transi¢do pela ordem da derivada da energia livre que
apresenta descontinuidade: uma transicao de 1* ordem é caracterizada pela descontinuidade da
magnetizagao (calor latente), e uma transigao de 2* ordem a magnetizagao vai a zero continua-
mente quando 7" — T, onde a aproximagao ¢ a esquerda de T, (1" — T ), mas a susceptibilidade
diverge. Nesta andlise consideramos o sistema a campo nulo. Para a transicao de 1* ordem tem-
se a coexisténcia de duas fases distintas (ordenada e desordenada) no ponto em que o sistema

sofre transicao. Este caso é semelhante ao fen6meno de vaporizagao da dgua a temperatura de
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100°C' (p = latm), coexistindo as fases gasosas e liquida [no ponto do sistema chamado ponto
critico identificado pelas coordenadas (p, pe, Tc)]. Numa transigdo de 2 ordem a fase orde-
nada, de forma continua, se transforma na fase desordenada (fase de alta temperatura quando
T — T. ), e o contrario quando T — T.".

Podemos estudar esse comportamento das transicoes de fases de um dado sistema através
de um diagrama de fase que delimita a regiao de existéncia de cada fase, em fungao da variacao
dos parametros externos, ou através de uma funcao de estado. A funcao de estado deve refletir
a variacdo de um pardmetro externo. Quando esta fungéao de estado assume valores diferentes
nas diferentes fases e se anula na fase mais desordenada, entao esta é denominada pardmetro
de ordem.

Para sistemas magnéticos, a fase ordenada ocorre quando os momentos magnéticos de uma
dada configuracao microscépica estao alinhados gerando uma correlagao entre os vdrios graus de
liberdade do sistema. Quando é proporcionado a variacdo de temperatura, hd uma competicao
entre a agitagao térmica, que produz desordem no sistema, e o acoplamento dos momentos
magnéticos, que é responsavel pela ordem do sistema.

Além da magnetizagdo, outras grandezas termodindmicas apresentam singularidades no
ponto critico. O ponto critico é o ponto onde o parametro de ordem se anula para uma nova fase
(lembre-se do exemplo dado anteriormente no caso da dgua). A medida que esse ponto comeca
a ser alcancado, o sistema simplesmente comeca a ajustar-se sobre uma escala microscépica.
Estes ajustes aparecem em forma de flutuagdes (no caso da dgua a densidade, no caso de sistema
magnético a magnetizagdo por exemplo) os quais tornam-se muito grandes nas proximidades
do ponto critico. Pode ocorrer contudo que o pardmetro de ordem tenda a zero de forma
descontinua, ndo havendo mais ordem de longo alcance. Todavia, de outra forma, poders haver
nao s6 ordem de curto alcance mas também uma coexisténcia dinamica de vérias fases. A jungao
dessas fases no diagrama de fase é dada por um ponto denominado multicritico. Relacionamos
a seguir alguns pontos multicriticos:

> Ponto Tricritico - separa no diagrama de fase uma linha de transicao em 1% ordem de

uma linha de 2% ordem, detectado experimentalmente em misturas de Hz — H: , materiais
metamagnetos (F.Cly e N;NOs - 2H50) que se caracterizam por alta anisotropia, em modelos

tedricos de Blume[18] e Capel[19], magneto diluido (annealed), Ising com campo aleatério[20],

29



Heisenberg com interagdo Dzyaloshinski-Moriya[21], metamagneto diluido[22].

> Ponto Bicritico - une uma linha de 1% ordem a uma de 2% ordem onde temos as fases

antiferromagnética (7] ) ordenada, spin flop (") e paramagnética (171) desordenada, detectado
no diagrama de fase no plano (7', H) em cristais antiferromagnéticos com baixa anisotropia.

> Ponto Tetracritico - este ponto une duas linhas de 2* ordem, detectado quando inclui-se

anisotropia ciibica no Hamiltoniano de Heisenberg e experimentalmente no composto CoBrs -
6 H2O parcialmente deuterado.

> Ponto Lifshitz - separa duas linhas de 2% ordem com jung¢ao a uma linha de 1* ordem, as-
sociados as fases oscilatéria (FAN), ferromagnética (ordenada) e paramagnética (desordenada),
detectado experimentalmente em cristais de MnP[23] e teoricamente no modelo de Ising com
interacoes entre primeiros vizinhos ferromagnéticos (F) e segundos antiferromagnéticos (AF)
na direcdo do eixo 07, e entre os planos F.

Por outro lado, dependendo dos pardmetros envolvidos no Hamiltoniano o sistema pode vir
a apresentar outro ponto multicritico diferente dos citados[24].

As singulariadades apresentadas por grandezas termodindmicas também sdo caracterizadas
por leis de poténcias com expoentes bem definidos. Para sistemas magnéticos os expoentes
criticos mais importantes sao: § da magnetizacao a campo nulo, 6 da magnetizacao em T, =y

da susceptibilidade e « do calor especifico, definidos por:

M(t,H=0)~t"

1 > (117)
M (t=0,H)~H®
X~ (1.18)
(S}
et (1.19)

_ T-T
onde t = -
Préximo a uma transigdo de 2% ordem, o comprimento de correlagao &(T"), que define o

alcance das correlagoes entre flutuagoes, diverge obedecendo a seguinte relagao:
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§T) ~ e, (1.20)

onde v também é um exponte critico. Em transicdo de fase de 1% ordem o comprimento de
correlagao é finito.

Outro expoente critico associado ao fenémeno da transicao de fase é o 1. Este expoente é
conhecido por dimensao anomala, e é relacionado a funcao de correlagao conectada, em T = Ty,

dada por

(r — 00), (1.21)

onde 7 é a distdncia de um par correlacionado e d a dimensionalidade do sistema.

Baseados em argumentos de estabilidade dos potenciais termodindmicos, na década de 60

vérios autores obtiveram relacdes de desigualdade entre os expoentes criticos, tais como':

o' +28++ > 2 (Rushbrooke, 1963) (1.22)
o + 3(1+46) > 2 (Griffiths, 1965) (1.23)
v'd>2—a (Josephson, 1967) (1.24)
(2—n)v >~ (Fisher, 1969) (1.25)

A solugao exata do modelo de Ising 2d sem campo externo, em 1944, representa o inicio da
época moderna do estudo de transicao de fase e fendmenos criticos. Com conhecimento prévio
desta solucdo exata, em 1965 Widom|[25] e Domb e Hunter[37] observaram que quando os
parametros que carcterizavam distancias ao ponto critico (t =1- % e h) variam, as fungoes
termodinamicas preservam a dependéncia funcional, mudando apenas em escala. Assim, o
comportamento critico de um sistema é ditado pela parte singular das fungoes termodinamicas,
a qual pode ser descrita, convenientemente, apenas em termos dos parametros que traduzem as

distancias ao ponto critico. Widom, Domb e Hunter assumiram que a parte singular da energia

'Ver Stanley, Introduction to Phase Transitions and Critical Phenomena, cap. 4 (1971).
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livre é uma funcdo homogénea’ generalizada, ou seja

G ()\at, )\bh> — \G.,, (t,h) (1.26)

onde os dois parametros (a,b) definem o grau de homogeneidade de Ggin g, fazendo com que a
Eq.(1.26) valha para qualquer valor de \3.

A hipétese moderna de escala para energia livre, Eq.(1.26), é mais fraca subestimando
as interagoes em relagao a hipétese de Landau que propde apenas certas formas gerais para
os potenciais termodindmicos, e nao produzem valores para expoentes criticos. Embora nao
permita uma abordagem microscépica dos fendomenos criticos, a hipétese de escala aponta um
caminho para generalizar a equacao de Curie-Wiess. Todos os expoentes criticos sao obtidos
em funcao de (a,b), de modo que apenas dois dos expoentes criticos sdo independentes e o
conhecimento deles nos leva a obter todos os outros. Usando a Eq.(1.26), obtem-se, com uso das
definigbes das grandezas termodinamicas, igualdades, e nao desigualdades como as Eqgs.(1.22),
(1.23), (1.24) e (1.25), entre os expoentes criticos; e além do mais identidade entre os expoentes
acima e abaixo da transicao (a' = a,’y/ =7, Vo= 1/). A seguir estao as igualdades entre os
expoentes criticos conhecidos na literatura para sistemas com transicao de fase de segunda

ordem

?Uma fungio homogénea f(r) [f(Ar) = g(A) f (r)] tem a propriedade de que se nés sabemos o seu valor no
ponto r =7, e a forma funcional de g (), entdo conhecemos a fungdo em outro ponto escrevendo r = Ar,. Isto
¢, a fungéo f(r) refere-se ao seu valor em 7, por uma mudanga de escala.

3 A extensdo da hipétese de escala para tratar sistema com transicio de fase de primeira ordem ou melhor,
perto da tricriticalidade (ponto que separa uma linha critica de primeira de uma de segunda ordem), é necessério
a utilizagao de uma pardmetro externo competitivo, que faz com que o sistema apresente instabilidade. Seja g
este pardmetro externo, entao a energia livre ficard

G

sing

a b c
(Nt ATg) = 2Gli, (1 hs9),
que nas vizinhangas do ponto tricritico obedece a seguinte relagao de escala

- 2—« h g

onde os expoentes a, A e ¢ caracterizam o comportamento tricritico. Para campo nulo A = 0, a fungao F(0, t%)
deve ter singularidade pelo menos em dois valores -%, correspondentes as linhas de 1 e 2% ordem. Assim as duas
linhas devem ser descritas assintoticamente pela expressao

g:td’

sendo ¢ o expoente de crossover que deve ser maior que 1 a fim de que haja tangenciamento do ponto tricritico.
Observa-se que para a obtenc¢ao dos expoentes tricriticos sdo necessérios trés expoentes independentes.
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a=2-—uvd, (1.27)

y=p06-1)=v2-n), (1.28)

a+28+y =2, (1.29)
_d+2-—n

57—d—2+77’ (1.30)

onde d é dimensao espacial.

A partir da hipétese de escala, Eq.(1.26), também é possivel obter equagao de estado mag-
nética em fungdo de varidveis apropriadas (campo magnético e magnetizagao escalados) que
independem da substéncia, descrevendo um comportamento universal para magnetos, como a
lei dos estados correspondentes para os fluidos. Este comportamento universal ¢ comprovado
teoricamente por simulgdo numérica e experimental. Por exemplo, a partir da Eq.(1.26) pode-se
mostrar que a magnetizacao apresenta a seguinte lei de escala

u (%) _ %, (1.31)

sendo A = 6. A Eq.(1.31) representa uma universalidade de curvas, isto é, tragando um
grafico %ﬁ’h) versus t—hg teremos duas curvas universais, uma para T’ < T, e outra para T > T,

que é independente do material.

1.6 Apresentacao

O desenvolvimento de tecnologias para a fabricagdo de materiais a partir de um substrato
baésico, filme fino, contribui para o entendimento do comportamento dessas estruturas na medida
que o controle na formacao das camadas permitiu o conhecimento do tipo de interacao atomica
presente. No caso de sistemas semi-infinitos, os efeitos magnéticos, onde a contribuicdo dos
efeitos de superficie sao relevantes, tem sido estudado na literatura tanto do ponto de vista
experimental quanto tedrico[27, 23].

O comportamento magnético de filmes finos pode ser simulado por modelos tedricos capazes
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de prever novos e interessantes fenomenos. Esses modelos foram desenvolvidos apresentando
condicoes de contorno adequadas para simular o efeito da superficie no regime da criticalidade.
A criticalidade destes sistemas apresenta certas dificuldades operacionais pelo fato de que, além
do efeito geométrico da perda de vizinhos, as interagbes microscépicas proximas a superficie
podem assumir valores bem diferentes daquelas no interior do volume (bulk). Esta diferenciagao
tem como conseqiiéncia o ordenamento da superficie a uma temperatura diferente do que a
do volume, ou ainda, exibir um fenémeno de ordenamento de natureza diferente daquela do
bulk, tal como uma transicdo de fase antiferromagnética (AF) na superficie de um material
ferromagnético. Sabe-se teoricamente que considerando um modelo tri-dimensional semi-infinito
com o bulk interagindo com acoplamento J e a superficie com J;, vdrios tipos de transigoes de
fase estarao presentes no diagrama de fase.

No capitulo 2, desenvolveremos a teoria de campo efetivo, aliada a técnica do operador difer-
encial, desenvolvida por Honmura e Kaneyoshi, aplicada num sistema simples como o modelo
de Ising-1/2 para uma rede cibica simples (3 = 6) na presenca de um campo externo, onde sao
apresentadas alguns tipos de aproximacao. Neste momento estudaremos a termodinamica e a
criticalidade de sistemas com interagoes F e AF.

No capitulo 3, com o uso da teoria EFT, investigamos a influénica da interacao entre planos
(ou interplanos) no metamagneto Heisenberg anisotrépico quantico de spin 1/2, numa rede
ctibica simples. Os valores para as interacgoes de troca sao escolhidos com J;; = J para sitios
pertecentes ao mesmo plano e J;; = AJ se pertencerem a plano adjacentes. Determinaremos
o limite de estabilidade da fase antiferromagnética, apresentando os diagramas de fase para
esse sistema, em funcdo do campo externo H e do parametro de interacdo entre planos A. As
propriedades termodinamicas sdo calculadas observando a influéncia dos parametros H e A, onde
o resultado tedrico é comparado ao resultado experimental para o comportamento andémalo da
susceptibilidade magnética do composto antiferromagnético La, ,CuO,.

No capitulo 4, estudamos as propriedades termodinamicas de um filme fino no modelo de
Heisenberg de spin 1/2 com interagoes de troca F e AF numa rede ctibica simples. No tratamento
tedrico consideramos a estrutura dos filmes finos como uma rede cristalina infinita no plano XY
e delimitada por duas superficies na direcdo axial. Determinamos o limite de establidade das

fases F e AF em fungao da razao Js/J (Js; = interagdo de troca para sitios na superficie e J =
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interagao no bulk) e o tamanho ¢ do filme.

No capitulo 5, aplicamos a teoria EF'T no estudo de filmes finos com estrutura de super-redes
no modelo de Heisenberg anisotrépico de spin 1/2 na auséncia de campo externo. Observamos o
comportamento das propriedades térmica e magnética e a criticalidade em funcao das interacoes
de troca interplanos e intreplanos diferentes. Os arranjos considerados para as super-redes foram
de filmes finos compostos por camadas F' com diferentes tipos de interagoes de troca, assim como
para o filme fino AF, de camadas alternadas F e AF, e por fim de um composto com metade
das camadas F e a outra AF.

Finalmente no capitulo 6 apresentamos nossas conclusoes e consideracoes finais.
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Capitulo 2

Teoria de Campo Efetivo

2.1 Consideracoes Gerais

O estudo das propriedades termodinamica, como também a criticalidade, de modelos mag-
néticos é de grande interesse, em fungao dos materiais magnéticos contribuirem para o desen-
volvimento de novas tecnologias. O tratamento tedrico dado a esses modelos, a luz da mecénica
estatistica, é calcular a funcao de particao Z = T'r {e_mq , onde Tr representa o funcional traco,
8 = kBLT (k, ¢ a constante de Boltzmann e T a temperatura absoluta) e H o hamiltoniano
que descreve o sistema fisico que se deseja estudar. O modelo quantico é definido quando as
relagoes de comutagao estao presentes nas varidveis do hamiltoniano H, que é o obstédculo no
tratamento tedrico, além da interagao de muitos corpos. Neste caso H é um operador que pode
ser representado por uma matriz de ordem n. Através de uma transformacao de similaridade
que diagonalize a matriz H ( isto é, 77[: UHU!, onde U é a matriz unitaria formada pelos
autovetores de ‘H e ;{ a matriz diagonalizada formada pelos autovalores de H), a fungao de

particao serd escrita como

zZ=Y e, (2.1)
=1

onde {)\;} sdo os autovalores da matriz H.
Em funcdo do somatdrio realizado na fungao Z ser infinito, poucos modelos apresentam
solugao exata (por exemplo o modelo de Ising 2d sem campo), dai a importancia do desenvolvi-

mento de técnicas aproximativas para se obter a termodindmica dos mais variados modelos.
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Na mecénica estatistica cldssica, a funcao de particdo é escrita através de uma integral
no espago de fase. Para um modelo (por exemplo, o modelo de Heisenberg) ser considerado
cléssico, suas varidveis de spins serao vetores com comprimentos fixos orientados em todas as
direcOes de spins, ou seja, nao hd regra de comutacg@o para os spins. Desta forma, a funcao de

particao obtida é através da integral

Z-—l/}ﬁ)eﬁ”qsﬁ’, (2.2)
onde d§) = dS,dS,...dS, e S; = (S;,Sf, ...,S;) é um vetor de spin com n componentes. O
modelo matemdtico generalizado que descreve o sistema classico é o modelo O(n) ou n-vetorial,
onde n =1,2,3 e oo corresponde aos limites Ising, XY, Heisenberg e esférico, respectivamente.
A partir do conhecimento da fun¢éo de particdo podemos obter todas as propriedades térmicas
e magnéticas (de equilibrio) do modelo a ser considerado, uma vez que ela nos permite conhecer

a energia livre associada dada por

F——%mz (2.3)

Estudar as propriedades térmica e magnética de um filme fino ou de uma super-rede mag-
nética, a partir de modelos quantico e clédssico, € no minimo interessante, pois a existéncia de
superficies no material e interacées microscopicas de diferentes valores tornam esse estudo mais
real.

Vamos a seguir tratar formalmente a teoria de campo efetivo (EFT) em aglomerado finito
usando a técnica do operador diferencial para sistemas de spins descritos por um dado Hamilto-
niano H. Aplicaremos esse formalismo no estudo das propriedades térmica e magnética de um

filme fino e super-rede com interagdes do tipo ferromegnética (F) e antiferromegnética (AF).

2.2 Teoria do Campo Efetivo Correlacionado

A principal caracteristica de uma substancia ferromagnética é apresentar uma magnetiza-
¢cao espontinea e y = % > 1 (susceptibilidade magnética) abaixo da temperatura de Curie

(T). Com aumento da temperatura o sistema sofre mudanga na sua magnetizagao espontanea
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e susceptibilidade, indo a zero para T' > T,. O parametro, entdo, que mede a ordem do sistema
(ordem de longo alcance) ¢ o valor médio da magnetizacao por spin m = (S?) (onde m = % , M
¢ a magnetizagao do sistema e N o nimero de particulas). Para uma substéncia com interagao
antiferromagnética (y ~ 107!), o parametro de ordem agora serd a magnetizacio média de uma
dada subrede ( spin up T ou down ), ou a diferenga entre as respectivas magnetizagoes.

Contrério ao sistema ferromagnético, a presenca de campo externo nos modelos antiferro-
magnéticos induz transicdo de fase e surgimento de diversos pontos multicriticos. A funcao
resposta & presenca do campo magnético externo, conhecida como susceptibilidade magnética,
no composto ferromagnético apresenta uma singularidade na temperatura de Curie (7;) quando
o campo ¢ nulo, enquanto no composto antiferromagnético este ¢ um ponto de mdzimo (descon-
tinuidade) na temperatura de Néel T, (H), mesmo na presenca de campo. O campo magnético
no ferromagneto destréi a transigao de fase, e conseqiientemente nenhuma singularidade nem
descontinuidade sdo observadas nas suas propriedades termodinamicas. No composto antifer-
romagnético, a presenga de campo externo baixo (menor do que um certo valor critico H.) nao
destréi a ordem antiferromagnética (AF), mas & medida em que H cresce o valor de T (H)
decresce, e dependendo da simetria do Hamiltoniano esta temperatura critica pode terminar
no ponto multicritico (existéncia de mais de uma fase magnética ou linha critica, como por
exemplo, ponto tricritico, bicritico, etc) (ver Ref.[1] para detalhes).

Dado um Hamiltoniano de spins interagentes, a mecanica estatistica tem como objetivo o
célculo da funcgao de particao Z = T'r {eiﬁH } Na obtencao de Z para um sistema de N particu-
las, o funcional traco Tr na funcao de particao representa matematicamente uma soma sobre
(25 + 1)N configuracoes de spins. No caso de spin %, por exemplo, o nimero de configuragoes
serd 2. Com a intencdo de eliminarmos flutuacdes estatisticas (N N 7%>, a mecanica estatis-
tica de equilibrio analisa o sistema no limite termodinamico (N — oo). Lembramos que, para
um sistema de particulas interagentes apresentar uma transicdo de fase é necessdrio estarmos
no limite termodinamico'. Com um niimero infinito de configuracdes torna-se dificil o célculo
da funcao de particao Z. Poucos modelos estatisticos apresentam solucao exata, por exemplo

o Ising(1d) com campo, n- vetorial (1d) sem campo e Ising(2d) sem campo, motivo este que

'O teorema de Yang-Lee([2],[3]) tem dito que a condigdo para existéncia de transicio de fase ¢ no limite
termodinamico. Essa condigdo ¢ necessdria, mas nao suficiente. Sistemas unidimensionais com interagoes de
curto alcance nao apresentam ordem de longo alcance (T = 0).
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levou ao desenvolvimento de técnicas aproximativas na intencao de contornar tal impossibili-
dade. Simulagao de Monte Carlo (simulagdo computacional) e expansao em série constituem
0s mais precisos métodos para tratar modelos estatisticos, geralmente aplicados com bastante
facilidade em modelos cldssicos. Por causa da dificuldades desses métodos nas aplicacOes em
modelos quantico, por exemplo, originaram-se outras propostas tendo como pardmetro de avali-
agao (por comparagao) resultados de modelos soliiveis. Um desses métodos propostos é a teoria
de campo efetivo (EFT) aliada a técnica do operador diferencial que apresenta resultados qual-
itativamente satisfatérios, que foi proposta por Honmura e Kaneyoshi[4], na época apresentada
para o modelo de Ising. Esta técnica do operador diferencial tem sido aplicada desde entao a
uma variedade de modelos magnéticos, onde basicamente aglomerado (cluster) de um spin foi
utilizado. Basicamente, até a década de noventa somente sistemas Ising eram tratados, mas
com a generalizagao para aglomerados maiores (dois spins) o modelo de Heisenberg de spin %
ferromagnético ([5]-[7]) foi tratado com relativo sucesso para redes tridimensionais, pois o trata-
mento em redes bidimensionais nao apresenta resultados satisfatérios, principalmente pelo fato
que no limite do modelo de Heisenberg isotrépico obtem-se T, # 0 em contradi¢do ao teorema
de Mermin-Wagner (7, = 0)]8].

A técnica do operador diferencial foi aplicada em diversos modelos de spins, tais como
Ising com campo aleatério [9], campo transverso [10], filme fino Ising [11], vidro de spin Ising
[12], BEG [13], Ising desordenado [14], Blume-Capel [15], Potts [16], metamagneto Ising com
campo transverso [17], e mais recentemente esta tem sido extendida para tratar a dindAmica de
Glauber [18], metamagneto de Heisenberg [19], Heisenberg quantico antiferromagnético [20].
Neste trabalho, desenvolveremos esta técnica para tratar de filmes finos [21] e super-redes
Heisenberg ferro e antiferromagnéticas, onde as propriedades termodinamicas e diagramas de
fases serao calculados.

Da mecénica estatistica do equilibrio, temos que o valor médio de uma grandeza A no

ensemble candnico é obtido por
Tr [A eiﬁH]
Ay = ——— 4 2.4
()=~ = (2.4

onde Tr é o funcional traco no espaco de todos os spins e a funcao de particao Z =1Tr [eilm} .

Sendo ‘H um Hamiltoniano de um sistema qualquer com N particulas interagentes, entao é
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sempre possivel separar o sistema em duas partes: uma representando um aglomerado 2 finito
com n < N spins que descreve as interacoes dentro do aglomerado e com sua vizinhanga, e a

parte restante {2’ ndo possuindo spins do aglomerado € [ver Fig.(2.1)].

Sistenn (M partimilas)

Figura 2.1: Representagio esquemdtica de um sistema com N particulas (sistema = Q U ).

Desta forma H (> = QU ') poderd ser decomposto na forma
H=Hq+ Hqy (25)

Seja O(£2) uma fungao de varidveis dentro do aglomerado 2. Caso Hq e Hq comutem,
isto &, [Hq, Ho] = 0, o trago na Eq.(2.4) pode ser efetuado em dois passos: primeiro o trago
sobre o aglomerado finito Tr, e em seguida sobre os spins da vizinhanga nao pertencente ao
aglomerado €2, que é denotado por Tr’. O valor médio da grandeza O(fQ2) sera dado, segundo a

defini¢ao da Eq.(2.4), por

Tr'Tr, {O(Q) eB(H”“{Q’)}

(0(Q)) = (2.6)
Tr'Tr, {e_B(HQ+HQ')}
Sendo [Ha, Ha] = 0 (sistema cldssico) a expressao acima ficara reescrita na forma
Trie o Tr, {O(Q) e o }
(0(Q) = (2.7)

—BH —BH
Tr'e < Tr, { e Q}
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-BH
TTQ e @

Multiplicando a Eq.(2.7) pelo fator

TTQ e

57 e combinando adequadamente com as
- Q

propriedades de separacao do trago e do Hamiltoniano, ficaremos com

—BH

Tre, {O(Q) e_BHﬂ
e

Tr

—BH
TTQ e Q2

Tr {7}

(O() = (2.8)

Comparando a Eq.(2.8) com a Eq.(2.4) temos que o valor médio de O(f?) fica reduzido ao

célculo parcial no aglomerado finito, ou seja,

e
(0(Q)) = <TT {O(Q) - }> : (2.9)

Tr {eiﬁH“ }

A Eq.(2.9) é exata para sistemas cldssicos, significa que em lugar de calcularmos a média

térmica para uma sistema infinito, podemos reescrevé-la sobre uma média de um sistema finito
(aglomerado ) com o trago parcial Tr,, interno. Para o caso em que [Hq, Ho/] # 0, temos
os modelos descritos por Hamiltonianos quéanticos, portanto a Eq.(2.9) nao é verdadeira. Para
modelos quéanticos, Sa Barreto e Fittipaldi[22] tém aplicado a Eq.(2.9) de forma aproximada
no modelo de Ising com campo transverso. Assim, a média é calculada de forma aproximada,

ficando

Tr {O(Q) ¢ o }

(O()) ~ < e > (2.10)
Tr {e }

2.2.1 Identidade de Callen-Suzuki

Para ilustra o uso da Eq.(2.9) vamos estudar por simplicidade, o Hamiltoniano de Ising

com dois estados (spin-1/2) descrito por

H=-J> o0, (2.11)
(i)

onde J (J > 0 e J < 0 correspondem os sistemas ferromagnético e antiferromagnético, respecti-
vamente) é o parametro de interagao de troca, (i,j) denota a soma sobre os primeiros vizinhos

numa rede de Bravais e o, = %1 ¢é a varidvel de spin-1/2. Vamos considerar um aglomerado
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com apenas um spin, entdo o Hamiltoniano (2.11) ficard

Hy=—Jo, ) o -, (2.12)
s

onde & denota o vetor primeiros vizinhos. Substituindo (2.12) em (2.9) obtemos a expressao

para a magnetizacdo m = (o,) dada por

m = <tanh KZUH? > , (2.13)
s

onde K = 3J.
Para se obter fungoes de correlacao, a identidade de Callen[23] (spin-1/2) e Suzuki[24] (spin-

S > 1/2) é facilmente generalizada obtendo

(o, {g}) = <{g} tanh KZUH? > ) (2.14)
5

onde {g} significa qualquer operador de spin nao pertencente ao aglomerado, aqui no aglom-
erado com um spin (o,) temos sitios diferentes de o,, por exemplo, {g} = o,0,. Callen tem
mostrado que o resultado (2.14) é equivalente a outra forma exata, derivada por Doman e
ter Haar[25], obtida através do formalismo da fungao de Green dependente de dois tempos e
temperatura. A identidade de Calle-Suzuki, Eq.(2.14), foi primeiramente usada para se obter
funcoes de correlactes e temperatura critica do modelo de Ising 2d em expansao em série de
altas temperaturas[26].

Diversos autores, tais como Matsudaira[27], Frank e Mitran[28], Tanaka e Ury[29], Zhang e
colaboradores[30] tém usado a identidade (2.14) para obter as propriedades criticas do modelo
de Ising-1/2. Nesta segdo, abordaremos a metodologia da técnica do operador diferencial,
desenvolvida no final da década de setenta por Honmura e Kaneyoshi[4], facilitando assim o

manuseio das varidveis de spins. Vamos nos limitar, por enquanto, a analisar a Eq.(2.13).
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2.2.2 Técnica do Operador Diferencial

Definindo o operador diferencial D, = d%, entao uma propriedade importante que pode-se

mostrar facilmente é a seguinte:

exp(aDyz)F(z) = F(x + ), (2.15)

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

sendo, definindo F'(x) = tanh(z), a Eq.(2.13) poderd ser reescrita na forma

m = (o,) = <exp[(KZal+?)Dx]> F(x)|z=0 , (2.16)
s

ou expandindo o somatério Y ficaremos
—
6

3
m= <Hexp[(Kalﬁ)Dx]> F(2) |p=0 (2.17)
bl

onde 3 é o nimero de coordenagao da rede.
Para o caso de o, = &1, temos a identidade de van der Waerdan? exp(Ao,) = cosh(4) +

o, senh(A) e podemos reescrever a Eq.(2.17) na forma

—

m = <f[ (am + UH?ﬁm) > F(z) oo , (2.18)

onde ay = cosh(KD,) e B, = senh(KD,). A Eq.(2.18) ¢é exata, mas de dificil manipulacao
matemadtica, pois envolve no segundo membro fungoes de correlagao de muitos spins, gerando
assim, com auxilio da Eq.(2.14), um conjunto infinito de equagoes acopladas de fungdes de cor-
relagdo. Para o caso particular de uma rede unidimensional (3 = 2), S4 Barreto e Fittipaldi[32]
mostraram que nao é necessario a aplicacdo de nenhum desacoplamento, pois consegue-se um
nimero finito de equagoes (duas) envolvendo fungoes de correlagao entre spins. Uma denotagao
para este acoplamento de fungoes de correlacdo é conhecida como equagoes de Dobrushim-
Lanford-Ruelle[33], e também muito usada em teoria de campo[34].

O célculo da magnetizacao (por spin) m, a partir da Eq.(2.18), s6 é possivel com uso de

?Uma generalizacio da identidade de van der Waerdan tem sido discutido por Balcerzak[31] para spin S-geral.
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algum desacoplamento nas fungoes de correlagao. Para ilustrar o desacoplamento da Eq.(2.18),
consideremos uma rede quadrada (3 = 4) e {0,,0,,0,0,} como sendo os spins externos,

primeiros vizinhos, ao spin central o, do aglomerado [ver Fig.(2.2)], portanto ficaremos com

G7

Gie & 055

Figura 2.2: Representagao de um aglomerado de um spin numa rede quadrada (z = 4).

5 5
m= A1ELK) Z (o)) + # Z (0,0,0,), (2.19)
=2 l,p,qg=2
l#p#q

onde A, (K) = 4’8, F(x) |p=o = THICE ¢ A (K) = da, 8] F(2) |,=g = TR0,
Temos usado na dedugdo da Eq.(2.19) a propriedade $ . (2)F()[s=0 = 0, sendo §_ (—x) =
D ar () um operador par, por isto a presenca de apenas operadores com nimero impar de spins.
Por outro lado, a grande dificuldade de se obter de forma exata a magnetizacdo m por este
método ¢ a presenga da funcao de correl¢ao de trés spins no segundo membro da Eq.(2.19), e
para contornar esta dificuldade é inevitavel o uso de algum desacoplamento.

Seguindo a idéia da aproximacgao RPA (random phase approzimation) no formalismo da
funcao de Green, isto é, desprezando flutuacoes dos spins, o primeiro desacoplamento que foi

proposto é aproximar as funcgoes de correlacées por

<O’l0'p...0'n>2<0'l> <Ul>"'<az>7 (2.20)

onde | # p # ... # n. Usando a aproximagao (2.20) na Eq.(2.19) e a simetria translacional
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(0,) = m V i, obtemos

_ 1_A1(K)
m—“w. (2.21)

O resultado aproximado (2.21) representa a teoria de campo efetivo em aglomerado com
um spin, denotado aqui por EFT-1 (effective field theory), e tem como conseqiiéncia direta
valores cldssicos para os expoentes criticos nos diversos modelos analisados. Em particular, da
Eq.(2.21) temos o expoente 3 = 1/2 e temperatura critica (obtida auto-consistentemente por
A, (K.) = 1) para o modelo de Ising-1/2 numa rede quadrada 7T, = K;l =3.09 (T, =2.269 ¢
o resultado exato). Outras redes podem ser tratadas analogamente, o que equivale na EFT-1

aproximar a Eq.(2.18) por

m = (o, + mp,) F(z)]|e—o (2.22)

usando a propriedade @ (z)F(z) |g=0 = 0 ficaremos

par

3
3 2p+1
m = A2p+1 (K)m , (2.23)
p=0
sendo
30, () 3—1-2p 2p+1
A, (K) = . F(2) o= 9.24
o () G-1-2p)2p+ D)= B F@)la=o, (2.24)

onde 0,(r) =1 e 0 quando <0 e x > 0, respectivamente e x = 3 — 1 — 2p. Da mesma forma,
préximo da regiao critica (T' ~ T.,m ~ 0) obtemos a partir da Eq.(2.23) o expoente cldssico

B =1/2 e T, é calculado resolvendo autoconsistentemente a seguinte expressao

A (K)=1. (2.25)

1

Resolvendo numericamente a Eq.(2.25), obtemos a temperatura critica T, = K, ' para
diversas estruturas de redes (3), que para a rede unidimensional (3 = 2) encontramos a solugao
exata T, = 0. A medida que o niimero de coordenacao aumenta, a temperatura 7,(3) cresce

monoticamente, por exemplo, T,(3 = 4) = 3.090 e T,.(3 = 6) = 5.073, e no limite 3 — oo obtemos
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o resultado de campo médio % = 1. Fisicamente, é esperado este crescimento no valor de T, com
aumento de 3, isto porque o sistema fica mais correlacionado e portanto necessitamos de mais
energia térmica (k,7,) para destruir a ordem magnética. No limite de coordenacao infinita (3 —
o0) teremos um dado sitio da rede cristalina interagindo, em média com a mesma energia, com
infinitos sitios, que equivale ao modelo de Ising com interacdo de longo-alcance apresentando
os mesmos resultados da aproximacao de campo médio de Curie-Weiss. A aproximacio de
campo médio em aglomerado com um spin (mean field approzimation, MFA-1), pode ser obtida
deste presente formalismo aproximando a média do produtério de exponenciais na Eq.(2.17)

por produtos de médias dos argumentos das exponenciais, ou seja,

3
- <Hexp(Kame)> ) |omo ~ Hexp < D >)F(x) lo—o (2.26)
3

agrupando, ficaremos

m = exp(3mK Dy)F(x) |g=0 = tanh(3mK), (MFT-1) (2.27)

enquanto a teoria de campo efetivo (EFT-1) aproxima por médias das exponenciais, isto é,

3 3
- <H exp(KUH?DgE)> ) om0 = | <exp D )>F(a:) lo—o (2.28)
s s

agrupando e usando a identidade de van der Waerdan obtemos a Eq.(2.22) e expandindo encon-
tramos a Eq.(2.23). Na teoria de campo efetivo (EFT-1) obtemos o resultado correto T, = 0 para
3 = 2, porém em MFA-1, Eq.(2.27), encontra o resultado esptrio T, = 3 = 2. Matematicamente
falando, o que difere MFA de EFT estd no tratamento exato das auto-correlacées nesta 1ltima
aproximagcao, ou seja, a relacao de cinemética de spin é tratada exatamente (crf = 1), resultando
assim na identidade de van der Waerdan, enquanto que MFA trata estas auto-correlagoes de
forma aproximada, isto é, <O‘f> o~ <01>2, o que induz erroneamente a um valor nao nulo de T,

para 3 = 2.
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2.2.3 Anadlise Critica das Teorias de Campo Efetivo

Por MFA se tratar de um formalismo com interacdo de alcance infinito, o problema de
percolacao, que pode ser entendido como a presenca de ligacoes aleatérias no modelo de spins,
nao pode ser tratado adequadamente através desta técnica. Contudo, resolvendo corretamente
as auto-correlagoes através da EFT, reproduzimos qualitativamente diagramas de fases em sis-
temas desordenados e conseqiientemente a percolagao é analisada[35]. Por outro lado, apesar de
EFT-1 apresentar bons resultados qualitativos para as propriedades termodinamicas e criticas
de modelo com simetria Ising (por exemplo, Ising desordenado, Ising com campo transverso,
Blume-Capel, Blume-Emery-Griffthis-BEG, etc), esta encontra algumas dificuldades inerentes
a sua versao mais simples em aglomerado com um spin.

A aproximacao EFT-1 (também MFA-1) ndo consegue, por exemplo, encontrar diferentes
valores para T. em redes com o mesmo numero de coordenagao (3) e topologias distintas,
isto ¢, uma rede Kagomé (3 = 4) e quadrada (3 = 4) tem erroneamente 7, = 3.090 iguais,
assim como uma rede triangular (3 = 6) tem o mesmo valor de T, = 5.073 da rede ctbica
simples (3 = 6). Resultados exatos em duas dimensoes[36] encontram T,.(Kagomé) = 2.143
[Te(quadrada) = 2.269] e T (triangular) = 3.641 [T,(cubica simples) = 4.511]. Do ponto de
vista quantitativo, esta aproximacao (EFT-1) apresenta, ainda, resultados nao muito bons em
relagdo aos obtidos exatamente ou por simulagdo de Monte Carlo[37], apesar de ser superior a
MFA-1.

Na tentativa de obter bons resultados qualitativos para 7T, no modelo de Ising-1/2 numa
rede quadrada, em comparagao com a solucao exata T, = 2.269, Suzuki e Katori[38] realizaram
um estudo sistemético do aumento dos aglomerados no esquema MFA. Sugeriram que o limite
do tamanho do aglomerado (N) infinito a temperatura critica converge para a solugao exata de
Onsager. Veremos a seguir MFA em aglomerado com dois spins (MFA-2), também conhecido
na literatura como aproximacao de Oguchi[39], onde o Hamiltoniano de Ising (2.11) é escrito

na forma aproximada por

H,=—Jo,0, — J(3— )m(o, + 0,), (2.29)

sendo o tultimo termo a soma das média realizadas aos redores dos spins o, e g, pertencentes
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ao aglomerado, excluindo o par da interacao (por isto o termo J(3 — 1)m), e m = <$> é
a magnetizagdo por spins, que na aproximacao MFA-2 serd obtida a partir do Hamiltoniano

(2.29), e ¢ dada por

senh[2K (3 — 1)m]

. 2.30
" Cosh[2K (3 — 1)m] + exp(—2K) (2.30)
No limite de m — 0 na Eq.(2.30), obtemos a temperatura critica pela expressao
23— 1) -2
— =1 — 2.31
T, + exp( T ) (2.31)

que resolvendo autoconsistentemente para 3 = 4 (rede quadrada) encontramos 7. = 3.893, dis-
tante, ainda, do resultado exato T, = 2.269. Aumentando ainda mais o aglomerado, mas man-
tendo a simetria da rede quadrada, Suzuki e Katori obtiveram T, = 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 certa convergén-
cia para o resultado exato T, = 2.269, com o grande empecilho do aumento do tempo computa-
cional. Todo este esforgo para se obter bons resultados de T, nao elimina a imperfeicao das
teorias de campo efetivo, que tém em comum uma expressao autoconsistente m = ¥(m,T'), nos
valores cldssicos (8 = 1/2,y = 1,...) para os expoentes criticos. Uma alternativa para encon-
trar valores nao cldssico de expoentes criticos, mas mantendo a idéia de MFA, foi apresentada

por Mansuo Suzuki[40] quando propds o formalismo CAM (Cohrent Anomaly Method).

2.2.4 Outras Aproximagoes

A primeira tentativa de melhorar o valor de 7T, na técnica do operador diferencial foi
apresentada por Kaneyoshi e colaboradores[41], onde utilizaram um desacoplamento nas fungoes
de correlagoes que levam em consideragao as flutuacgoes dos spins pertencentes ao aglomerado,

ou seja, aproximamos os spins circundantes ao aglomerado (um spin) da seguinte forma

Op = <Jp> + A (Jl - <01>) ’ (232)

onde A representa o campo de reagao de Onsager[42] que mede a correlagao de curto-alcance

dos spins o, externo ao aglomerado com o spin o, pertencente ao aglomerado. Aplicando a
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aproximagao (2.32) na Eq.(2.19) obtemos

3

m=AA)m+ B(A\)m, (2.33)

sendo

3

A(N) =44, (K) + 124, (K)X" — 84, (K)A (2.34)
B(\) = 44, (K)(1 - 3)" +2)\7), (2.35)

que no limite m — 0 na Eq.(2.33) encontramos a temperatura critica T, por
AN = 44, (K,) + 124, (KA — 84, (K )X = 1. (2.36)

Da Eq.(2.36) temos que para determinar T, = K, " precisamos conhecer o parametro Aos
assim sendo necessitamos de outra equacao independente que envolva T, e A_, desta forma
resolvemos simultaneamente as duas equacoes e encontramos os valores de T e A,.

Escolhendo {g} = o, na Eq.(2.14) e desenvolvendo o formalismo do operador diferencial,

obtemos

<0102> = A1(K) <02 (Uz +o,+0, +05)> +

AS (K) <02 (0-20-30-4 + 0-20-30-5 + 0-20-40-5 + 0-30-40-5)> Y (237)

. . 2
usando a identidade o, =1, ficaremos

<0102> = AI(K) + Al(K) (<0203> + <U2U4> + <0205>) +

Ay (K) ((030,) +(0505) + (0,05)) + A3(K) (0;0,05) - (2.38)

Usando a aproximagao (2.32) na Eq.(2.38), obtemos
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m’+A1-m") = A(K)+3[A,(K)+ A,(K)|m’ + A, (K)m' +
3 [Al (K) + A, (K) + 24, (K)m" | (1 —m* )\ —

2 4

8A,(K)m” (1 —=m )N + A,(K)(1+3m ) (1 —m A", (2.39)

Portanto, a magnetizacao e o parametro A sdo obtidos resolvendo simultaneamente as Eqs.(2.33)
e (2.39). Como estamos interessados na criticalidade, entao fagamos m — 0 na Eq.(2.39) e
teremos

A = A (Ke) + 3[4, (Ke) + A (KX, + Ay (KX, (2.40)

c

Das Eqgs.(2.36) e (2.40) é possivel mostrar que T, = 2/In2 (equivalente a aproximacao de

Bethe-Peierls) e A, = 1/3. Generalizando para qualquer nimero de coordenagao (3) obtemos

T, = —*>
() (2.41)
A, = 3+1

Taggart e Fittipaldi[43] propuseram uma alternativa para se obter fungoes de correlagoes, e

denominaram de aproximagao do triplo médio. Escolhando {g} = coth K 0, 5 Da Eq.(2.14)
s

obtemos

<al coth K Z 01+?> =1. (2.42)
Ky

Aplicando o mesmo procedimento do operador diferencial quando encontramos a expressao

(2.17) para a magnetizacao, a Eq.(2.42) ficard

1= <01 f[ (ozz to, - /3>> F(2) oo , (2.43)
5

sendo F(x) = coth(z). Desenvolvendo a Eq.(2.43) para uma rede quadrada (3 = 4) e usando a
propriedade de simetria translacional (i. e., (0,0,) = (0,0,) Vp =2,3,4 ¢ 5 ¢ (0,0,0,0,) =

(0,0,050,) YVp#1# q#1) aEq.(2.43) ficard reescrita na forma
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1= A(K) <0102> + E(K) <0-1(72U30-4> ) (2'44)
sendo

AK) = % [ﬁ(ﬂ{) + 2?(2}()} (2.45)

B(K) = % [FaK) —2F(2K)) . (2.46)

Calculando m = <ap> (p #1,2,3,4,5) tomando como base a Eq.(2.44) encontramos

m = A(K) (0,0,0,)+ B(K) (0,0,0,0,0,). (2.47)

Usando a propriedade da simetria translacional na Eq.(2.19), obtemos

m=A,(K)m+ A,(K)(c,0,0,). (2.48)

Na aproximagao do triplo médio, Taggart e Fittipaldi supuseram que em T' = T, (criticali-
dade) a fungdo de correlagio (0,0,0,0,0,) tende a zero mais rapidamente do que a funcéo de
correlagdo de trés pontos (o,0,0, ), portanto usando as Eqs.(2.47) e (2.48) obtemos a tempe-

ratura critica através da seguinte expressao

A3 (Kc) = AV(KC) [1 - Al (Kc)] ’ (2'49)

que resolvendo numericamente encontramos 7, = 2.680.

Taggart[44] também desenvolveu um outro tipo de aproximagao, no qual fez uso de de-
sacoplamento nas Eqs.(2.44) e (2.47) usando a Eq.(2.32), obtendo assim para a rede quadrada
(3 = 4) T, = 2.490, muito préximo da solucao exata T, = 2.269. Do ponto de vista fenome-
nolégico, cada metodologia tem suas caracteristicas préprias. Isso faz com que os obstdculos
de cada uma sejam intrinsicamente relacionados a ela, as quais atingidas se revelam de dificil

transposicao. Nesse propdésito, interpretamos como um método promissor, todo aquele que su-
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porta um esquema de aplicagdo sistemadtica. Se além disso, o método pode ser aplicado a uma
certa variedade de problemas, entao estes métodos de aproximagao sucessivas devem ser usados.
Nessa linha de abordagem algum progresso foi conseguido desde o trabalhos de Kaneyoshi e
colaboradores, em 1981, com a idéia do campo de reagdo de Onsager até o desenvolvimento da
aproximcao do triplo médio, por Taggart e Fittipaldi, em 1982.

Vimos que até agora as aproximagoes aplicadas na técnica do operador diferencial utilizaram
aglomerado com apenas um spin, ou seja, teve como ponto de partida o Hamiltoniano (2.12).
Seguindo o espirito da aproximagao de Oguchi, Eq.(2.29), vamos usar um aglomerado com dois
spins e desenvolver a técnica do operador diferencial, assim sendo o Hamiltoniano para este

aglomerado ficara

H, =—Jo,0, —a,0, — a,0,, (2.50)

_ (p=1,2).

ondea, =J)) o
P ; p+é,

op

Escolhendo O(Q) = 1 (0, + 0,) e usando o Hamiltoniano (2.50) na Eq.(2.9) obtemos a

magnetizacao por spins m = <% (o, + 02)>, que é dada por

_ senh 3 (a, + a,)
m = <Cosh,8 (a, + a,) + exp(—2K) cosh 3 (a, — a,) > . (2.51)

A Eq.(2.51) foi obtida independentemente por Siqueira[45] e por Bobak e Jascur[46]. Para

desenvolvermos a Eq.(2.51) vamos definir dois operadores diferenciais D, = % e Dy, = d%, com
isto é possivel generalizar a identidade dada para uma variavel, Eq(2.15), ou seja
exp(aDy; + bDy)G(z,y) = G(x + a,y + b), (2.52)

onde G(z,y) é uma funcao analitica. Usando a identidade (2.52), reescrevemos a Eq.(2.51) na

forma
m= <<—:-xp(KD,r Z s + KD, Z 02+§)> G(x,Y) |zy=0 » (2.53)
5, 5
sendo
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senh(x + y)
cosh(z + y) + exp(—2K) cosh(z — y)’

G(z,y) = (2.54)

Uma anélise mais cuidadosa na Eq.(2.53) evidencia logo a presenca de dois tipos de vizinhos,

expressos através dos somatérios Y e Y . Dependendo da topologia da rede, os spins o,e o,
— —
61 62

podem admitir vizinhos comuns (i.e., spins comuns circundantes aos sitios o,e 0,), entdo a

Eq.(2.53) ficard reescrita na forma

— —

3—1=3' 3—1= 3’
m = < H eXp(KD””UH&_{) H exp(KDyUHg) l_Iexp[K(D:r + Dy)a?]> G(x,Y) |zy=0
5 5, 5

(2.55)
onde 3’ é o mimero de primeiros vizinhos comuns aos spins o, e o, do aglomerado. Claramente,
a forma explicita de vizinhos, comuns ou nao, aos sitios 1 e 2 no aglomerado com dois spins
assegura a distincao da topologia da rede. Para ilustar o topologia da rede no aglomerado com
dois spins, na Fig.2.1 apresentamos as redes Kagomé (3 = 4,3 = 1), quadrada (3 = 4,3 = 0),
triangular (3 = 6,3 = 2) e ctibica simples (3 = 6,3’ = 0).

A o0
N ! 5
© .‘31 (?2\ © © .]G1 ‘Gz
&) L ®
(o] ] & e}
£
Q o Q Y
© “@ G,z °© .'Gl . ‘*GZ ©
. h ! &
% G

[C)]

Figura 2.3: Topologia das redes (a) Kagomé, (b) quadrada, (c) triangular e (d) cibica simples,
para um aglomerado com dois spins.

Aplicando a identidade de van der Waerdan na Eq.(2.55), ficaremos
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1

31—’ 3—1-3' 3
m = < H (az + Ul+6_,ﬁm> H (ay + a2+6_2,ﬁy) H (azﬂ, + U?ﬁz+y>> G(x,Y) |zy=0 »
5 5 F;

1 2

(2.56)
onde o, = cosh(KD,),B, = senh(KD,)(v = =z,y),a,,, = cosh[K(D, + D,))] e ,,, =
senh[K (D, + D,)]. A Eq.(2.56) ¢ exata, porém de dificil manipulagdo matemadtica por en-
volver, assim como ocorreu para aglomerado com um spin, fungoes de correlagées de vérios
spins, gerando desta maneira um conjunto infinito de equagoes acopladas. Desacoplando as
fungoes de correlagoes da Eq.(2.56) segundo a aproximagao (2.20), ficaremos

m = (a, + mﬁz)klﬁ, (o, + mﬁy)rlﬂl (o, + mﬂzﬂ)j/ G(z,Y) |z y=0 - (2.57)

Sendo a funcgao G(z,y) impar [i.e., G(—z,—y) = —G(z,y)], Eq.(2.54), entdo qualquer

operador par g?)pm (D,, D,) aplicado em G(x,y) é zero no limite de 2 = y = 0, isto &,

@pr(w,y) lzy=0 = 0. Portanto, expandindo a Eq.(2.57) s6 teremos poténcias fmpares da

magnetizacao m, que fisicamente é esperado, isto porque esta equacao de estado é invariante
pela mudanca de m por —m (néo existe dire¢ao axial priveligiada).

Nesta nova teoria de campo efetivo em aglomerado com dois spins (EFT-2), a temperatura

critica serd obtida da Eq.(2.57) com o limite m — 0, encontrando

A7 (K, =1 (2.58)

sendo

I

A (K) = {2 (-1-3) aks,fzars,flﬂw +3a

1 x Y

i—3'—1 3—3'-1 /-1

/6z+y G(x,y) ’x,y:O . (259)

z Y z+y

Resolvendo numericamente a Eq.(2.58) encontramos os valores de T, = K " do modelo de
Ising-1/2 para vérias topologias de rede (3,3’). Os valores de T, obtidos atréves das aproximagoes
EFT-1 e EFT-2 para as redes quadrada, Kagomé, triangular e cibica simples estao apresentados

na Tabela(2.1) e sdo comparados com os resultados exatos para os casos de redes 2d e simulagao
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Tabela 2.1: Valores da temperatura critica Tc para o modelo de Ising-1/2 em diversas topologias
de rede.

Redes 3 3 EFT-1 EFT-2 Exatos/Monte Carlo
Kagomé 4 1 3.090 2923 2.143
Quadrada 4 0 3.090 3.025 2.269
Triangular 6 2 5.013 4.950 3.641
Cubica simples 6 0 5.073  5.039 4.511

de Monte Carlo para o caso da rede 3d. Observa-se uma pequena melhora dos resultados com
o crescimento do aglomerado em comparacao com os resultados rigorosos. Devemos mencionar,
ainda, que sendo esta EFT-2 uma aproximagio tipo campo médio [i.e., m = ¥(m,T)] os
expoentes criticos continuam universais (independe da dimensionalidade!) e iguais aos valores
cléssicos (B =1/2,y=1,a=0,vr=1/2,n=0,6 = 3).

Na tentativa de se obter resultados quantitativos comparéveis aos valores rigorosos usando a
técnica do operador, podemos aplicd-la numa perspectiva de finite size scaling, mas a principal
dificuldade inerente ao método estd associado aos criterios de escolha dos aglomerados com
mais de dois spins, de forma a garantir a convergéncia do método. Como regra, procura-se
escolher a geometria dos aglomerados de modo a refletir a simetria da rede em questao, o que
de alguma forma, introduz certo grau de arbitrariedade na escolha. Visando exemplificar um
teste de convergéncia, aplicamos esta técnica no aglomerado com N = 4 spins distribuidos nos
vértices de um quadrado. Escolhendo O(Q2) = 1(o, +0, + 0, +0,) na Eq.(2.9), e caracterizando
o parametro de ordem por m = (O(f2)), obtemos, fazendo os mesmos procedimentos anteriores
para os casos de aglomerado de um e dois spins, para a rede quadrada T, = 2.904, mostrando
uma certa convergéncia (lenta) em diregao ao resultado exato T, = 2.269. Esta melhoria no
valor de T, no esquema de finite size scaling tem como conseqiiéncia direta o aumento do tempo
computacional. Uma outra alternativa de aproximagao na técnica do operador, consiste no uso
do desacoplamento (2.32) na Eq.(2.56). Resultados preliminares obtidos por de Sousa na rede
quadrada usando esta metodologia, tem mostrado uma considerdvel melhora de 7, cujo valor

encontrado foi T, = 2.794.
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2.3 Modelo de Ising Antiferromagnético

Nesta secao faremos uma simples aplicagao da teoria de campo efetivo em aglomerado
com um spin (EFT-1) no modelo de Ising-1/2 antiferromagnético, que é descrito pelo seguinte

Hamiltoniano

H=-J> o0,-HY o, (2.60)
(i) i

onde H é o campo magnético externo. Devemos mencionar, que este modelo foi preliminarmente
tratado na literatura[47] usando EFT-1, porém as propriedades termodindmicas para vérios
valores do campo serd aqui tratada pela primeira vez. Como processo metodoldgico, dividiremos
o sistema em duas subredes A e B, inter-penetrantes, a fim de aplicarmos EFT-1 nos casos em
que as interagdes entre os sitios sejam do tipo F (J > 0) e AF (J < 0). Desta forma devemos

considerar a contribui¢ao Zeeman do campo externo para o caso F dado por

My, =-HY> o,~-HY o, (2.61)

(icA) (ieB)
e o caso AF
My  =—(H+H,)Y o, BRI (2.62)
(icA) (ieB)

onde Hg é o campo externo apontando na direcao z denominado de campo staggered. Portanto,

o Hamiltoniano para um aglomerado finito com um spin para a subrede A serd dado por

+6,B

3
H = — JY 0 . +H|oy,, (2.63)
5

onde desconsideramos, por enquanto, o campo magnético H,, (tomamos o valor nulo).

2.3.1 Propriedades termodinadmicas

Seguindo o mesmo procedimento anterior, i.e., usando a técnica do operador diferencial e

a identidade de van der Waerdan, obtemos a mgnetizagao da subrede A m, = (o, ,) por
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1+ 6 ,B

m, = <ﬁ |:COSh(KDx) +o _ senh(KDw)} > tanh(x + GH) |z—0 - (2.64)

—

6

Aplicando EFT-1, a Eq.(2.64) poderd ser expandida na forma
AN
m, = Z <p> o) pﬁzm; tanh(x + BH) |z=0 (2.65)
p=0

Por analogia podemos escrever a expressao para a magnetizacdo da subrede B, ficando

3
my = Z (5>a;_pﬂimi tanh(x + BH) |z=0 (2.66)
p=0 p
A magnetizacao total do sistema por particula é definida por m = W, que para um
sistema ferromagnético temos m, = m, = m, ou seja, as magnetizacoes das subredes sao

equivalentes, isto porque ambas estao apontadas nas mesmas direcoes.

Por outro lado, considerando o caso em que a interagao entre as subredes seja do tipo AF,
ou seja, fazendo a troca de K — —K e usando a defini¢ao dada pela Eq.(2.62), que corresponde
a troca de SH — GH + GHg para a subrede A e SH — GH — Hg no caso da subrede B,

teremos as magnetizacoes de subredes dadas por

5
m, = <;) ai;pﬁ;m; tanh(—x + BH + BHst) |z=0 (2.67)
p=0
e
I
m, = (p> oy Bym’ tanh(—z + BH — BHgy) |a=o - (2.68)
p=0

O parametro de ordem para o sistema AF ¢é definido através de uma nova varidvel: a
magnetizacao staggered, ms = (mA;QmB).

As Eqgs.(2.65) e (2.66), para o caso F, e Egs.(2.67) (2.68), para o caso AF, permitem deter-
minar a susceptibiladade magnética, por particula, a campo nulo, outra propriedade magnética

do sistema, definida por

59



= <§—Z> . (2.69)

Desta forma, a susceptibilidade longitudinal do sistema pode ser escrita para o caso F como

[en]

p=

(e2r) [i (3)ay " Bym” sech?(x + BH) [a—o ]

Xp = 3 (2.70)
1-— 20 (;)paifpﬁgm”*l tanh(z + BH) |z—0
p:
sendo k, a constante de Boltzmann, 7" a temperatura absoluta e H o campo externo.
No caso do sistema AF devemos definir duas susceptibilidades a staggered .,
Om )
Xoy = ) 2.71
t <8H5t hst:o ( )

e a susceptibilidade total x, conjugada a magnetizagao total do sistema m ¢é dada pela Eq(2.69)

tomando Hg = 0. Assim, aplicando tais definigbes encontramos

€= [Z (3)a "Bz [(m +ms) + (m —my)]” sech®(a + SH) |x_o]
X, = (2.72)
1-1 > (f))pozf,;p P [(m 4 ms) — (m —my) P~  tanh(z + BH) |2—o

(%1 T) [Zﬁj (g)ofwfpﬁ; {(m +myg) + (m— ms)p} sech?(z + BH) ]Z,_O]
Xar = . (273)

1=4 % ()pa "85 [m+my)" "+ (m—my)"| tanh(@ + BH) oo

Na idéia de tratarmos o sistema dividido em subredes, vamos agora calcular a energia interna

<H1>A;<H1>B’ sendo

do sistema considerando que a média da energia interna (H, ), seja (H,) =
(H,) 4 € (H,)p os valores médios das energias de cada subrede, A e B, respectivamente. Assim,

para o caso em que a interagao ¢ do tipo F teremos
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3
(M), =— < JZUH?’(B’A) +H 01,(AVB)> : (2.74)

6

ficando a Eq.(2.74) reescrita na forma

3

3
=— h(K H) ) - H< > : 2.
<H>A’B <J Z Ul-&-?,(B,A) tan ( Z U1+?,(B,A) + ﬁ )> Ulv(A,B) ( 75)

6 6

Aplicando a técnica do operador diferencial junto a relagdo de cinemédtica do spin, encon-

tramos a média da energia interna total por particula do sistema dada por

3
u = —ELA <H [cosh(KDx) + (O’Z I X a i > senh(KDm)} > tanh(z + GH) |z=0
23<ﬁDI) - 14+6,A 1+ 6,B
_H (m_A2+ mp) (2.76)

No espirito da teoria de campo efetivo (EFT-1), a Eq.(2.76) aplicada nessa condigao fica

para o caso F

0 3 (3) 3—p ,p P
Up = ——F—— a,  Bym tanh(x + GH) |z=0 | — Hm (2.77)
25 |55\ °

e no caso de um sistema AF teremos

1 9 2 -
Uar = T3 Ty Z <3>a; " B2 [(m 4+ myg) 4+ (m — my)]P tanh(—z + BH) |p—0 | — Hm.
a(ﬁDaﬁ> p=0 p
(2.78)
O calor especifico do sistema é obtido diretamente da Eq.(2.77), caso F, e Eq.(2.78), AF,

através da relacao

eny )
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Portanto, desenvolvido esse processo podemos calcular todas as propriedades magnéticas

para o modelo de Ising-1/2 F e AF na presenca de um campo externo usando EFT-1.

2.3.2 Discussao dos Resultados

Vamos, entao, apresentar os resultados para o comportamento das propriedades magnética
e térmica para o sistema AF na presenca de um campo externo (conhecido também como um
sistema metamagneto), como forma de exemplificacdo da técnica aqui tratada. Neste caso
estamos considerando que o sistema seja constituido por uma rede cibica simples (3 = 6)
na auséncia de superficies delimitadoras. Resolvendo numericamente as Eqs.(2.67) e (2.68),
encontramos mg(T, H) e m(T, H) para diversos valores de temperatura e campo magnético

externo
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Figura 2.4: Comportamento da magnetizacao staggered em funcao da temperatura reduzida
para uma rede ctbica simples (3 = 6) no modelo de Ising AF de spin 1/2 obtida por EFT-1 e
diferentes valores do campo H.

Na Figura 2.4 temos a dependéncia da magnetizacao staggered em funcao da temperatura,
parametro de ordem do sistema AF, para vdrios valores de H. Sendo a transicdo de fase

de 2% ordem, observamos claramente o decréscimo do pardmetro de ordem a medida que a
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temperatura aumenta se anulando continuamante em 7' = T (H). A influéncia do campo
externo no sistema ¢ de desordenar o sistema em temperaturas T, (H > 0) < T, (H = 0), ou
seja, T, diminue com o aumento de H.

Na Fig.2.5 temos o comportamento da magnetizacao m = %(mA +m,) em funcao da
temperatura para uma rede cibica simples (3 = 6) e diversos valores do campo externo H.
Obtemos a dependéncia de m(7T, H) resolvendo simultaneamente as Egs.(2.67) e (2.68) com
H, = 0 e 3 = 6. Observamos que na auséncia de campo externo (H = 0) a magnetizacao
¢ nula, isto porque as magnetizagoes das subredes apresentam valores opostos (m, = —my)
para qualquer temperatura. Por outro lado, a presenga do campo externo (H > 0) neste
modelo AF faz com que |m,| > |mg|, por causa da inducdo da magnetiza¢ao na direcao
axial (direcdo de m,). Em baixas temperaturas [I' < T, (H)], temos um crescimento da
magnetizagdo em conseqiiéncia da existéncia de uma ordem AF (mgs # 0) no sistema, e em
altas temperaturas [T > T, (H)] a ordem AF ¢é destruida (ms; = 0) e a magnetizacao decresce
com o aumento da temperatura representando o comportamento da magnetizacao induzida
por campo de um sistema paramagnético (1" > T;). Assim sendo, para os vérios valores do
campo H < H. = 3J = 6J(3 = 6) a magnetizagdo m(T, H) apresenta uma descontinuidade
em T' = T, (H) caracterizando desta forma a transi¢ao de fase (2% ordem, calor latente nulo)
deste modelo. Para altos valores do campo magnético (H > H.), a ordem AF ¢é destruida
(ms = 0) e o comportamento da magnetizacao ¢ semelhante a de um sistema paramagnético,
isto é, m(T, H) decresce com o aumento da temperatura.

Na Fig.2.6 temos o limite de estabilidade, dado por uma linha continua, entre as fases
antiferromagnética (AF) e paramagnética (P) no plano T'— H para a rede ctibica simples (3 = 6)
usando as teorias de campo efetivo EFT e MFT para aglomerado de um spin (EFT-1 e MFT-
1). Obtivemos T, (H) fazendo o limite de ms — 0. Na regiao de baixos campos notamos uma
concordancia qualitativa com resultados mais precisos encontrados na literatura[17]. Préximo
da regiao de altos campos, observamos uma anomalia nos resultados encontrados em ambas as
teorias de campo efetivo (EFT-1 e MFT-1), ou seja, temos a presenga de uma reentrancia no
diagrama de fase. Este comportamento reentrante obtido através de EFT-1 e MFT-1 no modelo
de Ising-1/2 AF numa rede cibica simples, ndo tem sido previsto por métodos mais rigorosos,

como por exemplo, simulagdo de Monte Carlo. Recentemente este aspecto foi discutido por
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Figura 2.5: Magnetizacao total do modelo de Ising AF de spin 1/2 em fungao da temperatura
reduzida numa rede cubica simples (3 = 6) para diversos valores do campo externo indicados
acima.

Neto e de Sousa[17] usando grupo de renormalizagao, onde este comportamento reentrante em
torno do campo critico H, = 6.J foi eliminado.

A dependéncia da susceptibilidade magnética longitudinal é apresentada na Fig.2.7 para
varios valores de campo externo. Na temperatura critica temos um valor maximo (descon-
tinuidade) na susceptibilidade indicando uma transicao de fase, separando a fase ordenada
(AF) para T < T, da fase desordenada (P) quando 7' > T,,. Como ji haviamos discutido, a
influéncia do campo externo no sistema provoca transicdo de fase em temperaturas menores.
Este camportamento ¢ simular ao da magnetizacao total, Fig.(2.5), que experimentalmente é
a que se mede no laboratério. Apesar de nao estd explicitado na Fig.(2.8), para H > H, a
suceptibilidade total apresenta um comportamento tipo lei de Curie [y = C'/T)]. Evidenciamos
a divergéncia de y em T = 0 quando aumentamos gradualmente o valor do campo na Fig.(2.8).

A susceptibilidade staggered é ilustrada na Fig.2.8 com fungdo da temperatura e varios
valores do campo externo. Esta susceptibilidade estd relacionada com a flutuacao do parametro

de ordem my (teorema flutuagao-dissipagao) e desta maneira, assim como no caso do sistema F,
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Figura 2.6: Diagrama de fase T}, x H para uma rede cibica simples no modelo de Ising de spin
1/2 com interagao AF. A linha continua representa o tratamento via MFT e a linha pontilhada
via EFT.

ela apresentard um divergéncia na temperatura critica ' = T, (H) com um valor do expoente
critico cldssico v = 1. Observamos que a divergéncia de x,, estd se deslocando para a esquerda
a medida que o campo aumenta, e para H > H. teremos um comportamento divergente em
T = 0(T, = 0) caracterizado por uma susceptibilidade paramagnética.

A Fig.(2.9) mostra o comportamento da energia interna em funcao da temperatura para
a rede cubica simples com interagdo AF. Com o incremento da temperatura, os efeito da ag-
itagao térmica tornam-se relevantes e a energia decresce (em mdédulo) apresentando uma de-
scontinuidade na temperatura de transicao do sistema. Para temperaturas préximas de zero,
T — 0, todos os spins estao alinhados antiparalelamente (T]/T]) de maneira que a energia é
igual ao mimero de ligagoes do aglomerado vezes —J e, portanto, § = —6. Para T' — oo todas
as correlacoes entre os spins devem se anular e portanto eles se comportardao como spins livres,
resultando % = 0.

O calor especifico é obtido por derivacao direta dos resultados da Fig.(2.9), e estd apre-

sentado na Fig.(2.10). Da Fig.(2.9) temos que todas as curvas apresentam derivadas nulas em

65



Temperatura Reduzida(kgT/J)

Figura 2.7: Dependéncia da susceptibilidade total com a temperatura para uma rede sc no
modelo de Ising Antiferromagnético para varios valores do campo externo.

T = 0, significando que o calor especifico é nulo de acordo com a terceira lei da termodinédmica.
A medida que a temperatura cresce o calor especifico aumenta monoticamente e em 7' = T, (H)
temos a presenca de uma descontinuidade caracterizando assim a transicao de fase do sistema.
A medida que a temperatura aumenta 7" > T, o calor especifico comega a decrescer e no
limite de altas-temperaturas 1" > T, temos um comportamento assintético proporcional a #
semelhante ao comportamento do calor especifico de um sistema. de particulas livres. No com-
portamento da energia interna [Fig.(2.9)] fica bastante claro o tipo de transi¢ao de fase, onde
em T = T, (H) temos apenas uma descontinuidade com auséncia de calor latente @), = Au,
caracterizando assim uma transicao de fase de 2* ordem ou continua.

Apesar de termos estudado neste capitulo aplicacdo da técnica do operador diferencial no
modelo de Ising (cldssico), esta tem sido desenvolvida em diversos sistemas quéanticos com as
mais variedades e tipos de interagoes. Nos préoximos capitulos deste trabalho serd dedicado a

aplicagao deste técnica de campo efetivo a modelos quanticos, em particular limitaremos ao

caso do Hamiltoniano de Heisenberg de spin 1/2.
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Figura 2.8: Dependéncia da susceptibilidade staggered com a temperatura para uma rede sc no
modelo de Ising Antiferromagnético para varios valores do campo externo.
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Figura 2.9: Dependéncia da energia interna por particula em fungdo da temperatura para o
modelo de Ising AF com spin 1/2 numa rede cibica simples na presenca de campo externo.
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Figura 2.10: Comportamento do calor especifico com a temperatura reduzida no modelo de
Ising AF com spin 1/2 obtido por derivagao numérica da curva da Fig.(2.9).

68



REFERENCIAS

[1] MOREIRA, A. S. F., FIGUEIREDO, W., HENRIQUES, V. B., Eur. Phys. J. B 27, 153
(2002).

[2] HUANG, K., Statistical Mechanics, ed. Jonh Wiley & Sons, New York, 1963.

3] YANG, C. N., LEE, T. D., Phys. Rev. 87, 404 (1952).

[4] HONMURA, R., KANEYOSHL, E T., J. Phys. C12, 3970 (1979).

[5] IDOGAKI, T., URYU, N., Physica A 181, 173 (1992).

[6] IDOGAKI, T., MIYOSHLY., TUCKER, J. W., J. Mag. Mag. Mat. 154, 221 (1996).
[7] LACERDA, F., DE SOUSA, J. R., FITTIPALDI, L. P., J. Appl. Phys. 75, 5829 (1994).
[8] MERMIN, N. D., WAGNER, H., Phys. Rev. Lett. 22, 1133 (1966).

[9] ver LIANG, YA-QIU, WEI, GUO-ZHU, ZHANG, QI, XIN, ZIL.HUA, Physica A 267, 275

(2003) e referéncias citadas.
[10] ver KANEYOSHI, T., Physica A 328, 174 (2003) e referéncias citadas.
[11] KANEYOSHI, T., Physica A 332, 367 (2004).

[12] DE ALMEIDA, J. R. L., FITTIPALDI, L. P., SA BARRETO, F. C., J. Phys. C 14, 103
(1981); KANEYOSHL, T., Phys. Rev. B 24, 2693 (1981).

[13] SIQUEIRA, A. F., FITTIPALDI, L. P., Phys. Rev. B 27, 5784 (1983).
[14] SARMENTO, E. F., TSALLIS, C., Phys. Rev. B 27, 5784 (1983).

69



SIQUEIRA, A. F., FITTIPALDI, I P., Phys. St. Sol. B 119, 31 (1983).
HONMURA, R., et al., Phys. Rev. B 29, 2761 (1984).

NETO, M. A., DE SOUSA, J. R., Phys. Lett. A 330, 322 (2004); Phys. Rev. B (2004) in
press. Ver também dissertacao de mestrado do Minos Neto, Modelo de Ising Antiferromag-

nético com Campo Transverso: Criticalidade e Termodindmica, UFAM (2004).
DE SOUSA, J. R., MOTA, K., STILCK, J., submetido para Physica A (2004).

BUBLITZ, E., DE SOUSA, J. R., Phys. Lett. A 323, 9 (2004). Ver também dissertagao
de mestrado do Edgar Bublitz, Transicao de Fase Qudntica Induzida Por Campo Externo,

UFAM (2003).

DE SOUSA, J. R., ARAUJO, 1. G., J. Mag. Mag. Mat. 202, 231 (1999). Ver também
tese de doutorado do Ijanilio Aratjo, Estudo Sistemdtico da Fase Antiferromagnética do

Modelo de Heisenberg Anisotrépico, UFSCar (2004).

CABRAL NETO, J., DE SOUSA, J. R., PLASCAK, J. A., Phys. Rev. B 66, 064417
(2002).

SA BARRETO, F. C., FITTIPALDL L. P., Physica A 129, 360 (1985).
CALLEN. H. B., Phys. Lett. 4, 161 (1963).

SUZUKI, N., Phys. Lett. 19, 267 (1965).

DOMAN, B. G. S., HAAR, D. ter, Phys. Lett. 2, 15 (1962).

TAHIR-KHELL R. A., Phys. Rev. 188, 1142 (1969); TAGGART, G. B., TAHIR-KHELI,
R. A., Physica 68, 93 (1973).

MATSUDAIRA. N., J. Phys. Jpn. Soc. 35, 1493 (1973).
FRANK, B., MITRAN, O., J. Phys. C 10, 2641 (1977); ibid 11, 2087 (1978).

TANAKA, Y., URYU, N., Phys. Rev. B 21, 1994 (1980).

70



[30]

[38]
[39]

[40]

ZHANG, H. I, RAJAGOPAL, A. K., J. Phys. C 12, L277 (1979); ZHANG, H. I, MIN,
B. L, J. Phys. C 14, 1769 (1981); MIN. B. L., ZHANG, H. 1., J. Phys. C 14, 1779 (1981);
ZHANG, H. L, KIM, D., J. Phys. B 21, 4173 (1980).

BALCERZAK, T., J. Mag. Mag. Mat. 246, 213 (2002).
SA BARRETO, F. C., FITTIPALDI, I. P., Rev. Bras. Fis. 11, 745 (1981).

DOBRUSHIM, R. L., Theor. Prob. Appl. 13, 197 (1969); LANFORD, O. E., RUELLE,
D., Commun. Math. Phys. 13, 194 (1969).

PARISI, G., Statistical Field Theory, Addson-Wesley, 1988.

ver Dissertacdo de mestrado de Antonio dos Anjos, Diagramas de Fase e Propriedades

Térmicas e Magnéticas Desordenadas com Correlagdo Sitio-Ligagdo, DF-UFPE, 1989.
BAXTER, R. J., Exactly Solved Models in Statistical Mechanics, Academic Press, 1982.

LANDAU, D. P., BINDER, K., A Guide to Monte Carlo Simulations in Statistical Physics,
Cambridge University Press, 2000.

SUZUKI, M., KATORI, M., J. Phys. Soc. Jpn. 55, 1 (1986).
SMART, J. S., Effective Field Theories of Magnetism, Saunders, Philadelphia, 1966.

SUZUKI, M., Coherent Anomaly Method, Mean Field, Fluctuations and Systematics,
World Scientific, 1995.

KANEYOSHI, T., FITTIPALDIL, I. P., HONMURA, R., MANABE, T., Phys. Rev. B 24,
481 (1981).

ONSAGER, L., J. Am. Chem. Soc. 58, 1486 (1936); ver também BROUT, R., THOMAS,
H., Physics 3, 317 (1967) para um boa revisdao do campo de rea¢ao de Onsager.

TAGGART, G. B., FITTIPALDI, 1. P., Phys. Rev. B 95, 7026 (1982).
TAGGART, G. B., Physica A 113, 535 (1982).
SIQUEIRA, A. F., Tese de Doutorado, DF-UFPE, 1986.

71



[46) BOBAK, A., JASCUR, M., Phys. Stat. Sol. B 135, K9 (1986).

[47) ZUKOVIK, M., BOBAK, A., IDOGAKI, T., J. Mag. Magn. Mater. 188, 52 (1998); ibid
192, 363 (1999).

72



Capitulo 3

Metamagneto Heisenberg

Anisotroépico

3.1 Consideragoes Gerais

A grande motivagao de se estudar o modelo de Heisenberg quantico de spin-1/2 AF estd no
fato de ser um importante modelo na descricao de supercondutores em altas temperaturas, por
exemplo, o composto La, ,Ba,CuO,, que na fase isolante é descrito por um antiferromagneto
Heisenberg quase bidimensional. Além do composto j4 mencionado, citamos o Y Ba,Cu,0, .
Esses compostos tém sido estudado experimentalmente e é observado um fraco acoplamento
entre os planos de CuO,[1, 2|. Sao compostos com alta anisotropia, havendo um forte acopla-
mento entre fons pertencentes ao mesmo plano de Cu0, e um fraco acoplamento entre os planos.
Em baixas temperaturas as flutuagoes quanticas antiferromagnéticas sao relevantes comparadas
com as térmicas.

No capitulo anterior desenvolvemos a técnica do operador diferencial para descrever a ter-
modinamica e diagrama de fase do modelo de Ising-1/2 AF numa rede cubica simples. Uti-
lizamos aglomerado com um spin e aplicamos a aproximagao de Zernike (tipo RPA) para de-
sacoplar as fungoes de correlagoes, denotado por EFT-1. Vimos que na regiao de altos campos
(H ~ H. = 3J), resultados espirios aparecem (reentrancia) em desacordo com simulagao de
Monte Carlo[3] que ndo prevé o comportamento reentrante. Um tratamento desta técnica em

aglomerado com dois spins (EFT-2) foi recentemente discutido na literatura[4], onde o compor-
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tamento da curva critica T, (H) na rede cibica simples é bastante similar (quantitativamente e
qualitativamente) ao obtido por EFT-1 com presenca, ainda, de reentrancia ao redor do campo
critico H ~ 6J. Foi mostrado neste trabalho, que este resultado espirio é uma conseqiiéncia
da teoria de campo efetivo, pois aplicando a idéia do grupo de renormalizacdo na aproximacao
de campo efetivo (EFRG)[5] esta reentrancia é eliminada.

A investigagdo sistemética do antiferromagnetismo surgiu com o trabalho fenomenolégico
de Néel em 1932[6] quando determinou a temperatura critica (7)) na qual as magnetizagoes de
subredes se anulam para um modelo de Ising com interag@o entre primeiros vizinhos. A grande
motivacao de se estudar modelos antiferromagnéticos, reside no fato de existir transi¢oes de fases
induzidas por campo externos e presenca de diversoso pontos multicriticos (tricritico, bicritico,
etc.) no diagrama de fase[7].

Do ponto de vista experimental, exemplos candnicos de metamagnetos Ising sao os com-
postos FeCly e FeBrg, onde as medidas das propriedades termodindmicas indicam a presenga
de um ponto tricritico no composto FeClz[8], enquanto espalhamento de neutrons tem indi-
cado a presenca de um ponto bicritico no diagrama de fase 1" versus H no composto FeBrs[9].
A explicagao tedrica para a decomposicao de ponto tricritico no ponto bicritico terminal no
metamagneto Ising estd associado ao valor da interacao de segundos vizinhos (J'), que sendo
ferromagnética (J' > 0), cdlculos de campo médio[10] mostram que para o > o/(a = ‘]7,)
observa-se a decomposicao para o ponto bicritico no diagrama de fase T" versus H. Resultados
de simulagao neste modelo nao prevé tal decomposigao[11].

Por outro lado, transi¢ao de fase quantica induzida por campo externo tem sido muito ex-
plorado na literatura[12]. Célculos recentes na cadeia de Heisenberg em 7' = 0 tem mostrado
vérios tipos de camportamentos ndo usuais nos processos da magnetizacao, tais como a forma
quadratica associada ao GAP das excitagoes[13], as estruturas de Plateauz[14] e singularidade
tipo cusp[15]. Foi mostrado por Langari[16], usando grupo de renormalizagao via matriz densi-
dade (DMRG), que para este modelo existe uma transi¢ao de fase continua antiferromagnética
(AF) para uma fase desordenada (Paramagnética - P) no ponto critico H = H. = 1.883J,
que difere do valor cldssico H = H, = 3J = 2J observando numa cadeia Ising. Usando teoria
de campo efetivo em aglomerado com dois spins (EFT-2), Bublitz e de Sousa[l7] estudaram

o modelo de Heisenberg numa rede cubica simples (3 = 6) e encontraram o valor do campo
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critico H, = 6.224J diferindo mais uma vez do ponto critico cldssico H, = 3J = 6J. Um outro
exemplo deste tipo de transicao de fase quantica, em baixa dimensionalidade (fortes flutuagoes),
¢ o modelo de Ising AF na presenca de um campo transverso (£2) e longitudinal (H). Usando
DMRG numa cadeia em T = 0, o diagrama de fase no plano H — € foi discutido[18] e mostrado
que o campo critico Q.(H = 0) = J é diferente do obtido através da aproximacao do campo
médio (MFA) Q. = 2J. Foi indicado, ainda, que o diagrama de fase H versus 2 obtido por MFA
apresenta um comportamento espurio ao redor de H, = H(2 = 0) = 2J, que estd associado
a presenga de reentrancia (dois valores de € para um certo valor de H > 2.J) nao observado
através do método rigoroso DMRG. Recentemente, Neto e de Sousa[19] tém analisado este mod-
elo quantico em duas dimensées, usando EFT-1, e verificaram a auséncia do comportamento
reentrante no diagrama H wversus §2 prevista pelo método MFA. Transicao de fase quéntica
em modelos desordenados (vidro de spin) também foi exploradal20], onde a presenga de ponto
tricritico (PTC), no diagrama de fase H versus Q (T' = 0) depende do tipo de distribuigao de
probabilidade para o campo aleatério (bimodal ou gaussiana), ou seja, observamos PTC para
o caso de distribuicao bimodal com presenca de transicao de fase de 1% e 2% ordem.

O diagrama de fase no plano T'— H para o modelo de Heisenberg quantico de spin-1/2
numa rede 3d AF foi preliminarmente discutido nas regides de altos (baixos) e baixos (altos)
campos (temperaturas) usando ondas de spins[21] e expansdo em série[22], respectivamente e
somente recentemente foi analisada a curva critica T, (H) em todo intervalo do campo magnético
(0 < H < H.) usando EFT-2[17]. Em duas dimensoes este modelo quantico isotrépico nao
apresenta ordem magnética em T > 0, porém, devemos esperar em 7' = 0 uma transicao de fase
quantica em H = H,. que difere do valor cldssico H = H, = 3J. Segundo o teorema de Mermin
e Wagner|[23], a presenga de anisotropia induz ordem de longo-alcance com a temperatura
critica apresentando um comportamento assintético inversamente proporcional ao logaritmo do
parametro de anisotropia para pequenos valores de anisotropia[24]. Seja A um parametro de
anisotropia, de tal modo que A =0 e A =1 correspondem aos limites Heisenberg isotrépico e
Ising, respectivamente, na interacao de troca, entao numa rede 2d e para A — 0 a temperatura

e . . -3
critica apresenta o seguinte comportamento: 7T, ~ —A_ ¢ com isto para A ~ 10 ~ temos um

ln(%) ’
valor finito de T, da ordem decimal (i.e., T, ~ 0.1).

Um exemplo de metamagneto quantico é o composto antiferromagnético LaaCuOy4[l, 2],
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que teoricamente é descrito por um modelo de Heisenberg AF de spin-1/2 com uma interagao
entre planos de CuO4 AJ (A ~ 10_4), sendo J ¢ a interagao de troca entre os fons de cobre
(Cu™®) no plano XY (CuOs). O comportamento da suceptibilidade obtido através da técnica
de espalhamento de neutrons|25], apresenta para altos campos magnéticos um comportamento
anomalo, caracterizada por um ponto de minimo e depois um ponto de méximo na temperatura
de transicao T, (H). Na Fig.(3.1) apresentamos os resultados experimentais da suceptibilidade
em fungao da temperatura para o composto LasCuO4 na presenca de um campo externo H =
3.07'[25], verificando assim o comportamento anémalo. Na auséncia de campo externo (ou
pequenos valores do campo H) esta anomalia na suceptibilidade néo é verificada. Analisando o
comportamento da suscpetibilidade em funcao da temperatura para varios campos H, a curva
critica T, (H) para o composto LaaCuOy4 ¢ obtida, e na Fig.(3.2) apresentamos estes resultados

experimentais.
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Figura 3.1: Comportamento experimental da susceptibilidade magnética em funcao da temper-
atura para o composto LaeCuOy na presenga de um campo magnético externo H = 3.0T°[25].

Na Fig.(3.2) mostramos, também, o comportamento da magnetizagdo ao longo da linha
critica T, (H), que ao redor de T, (0) a magnetizacao vai a zero segundo a lei de poténcia M =~

(T, — T)? com B =0.540.02 (valor de campo médio). A notacdo WFM na Fig.(3.2) significa
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exemplo, o composto La, ,Ba,CuO,, que na fase isolante é descrito por um antiferromagneto
Heisenberg quase bidimensional. Além do composto j4 mencionado, citamos o Y Ba,Cu,0, .
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mento entre fons pertencentes ao mesmo plano de Cu0, e um fraco acoplamento entre os planos.
Em baixas temperaturas as flutuagoes quanticas antiferromagnéticas sao relevantes comparadas
com as térmicas.

No capitulo anterior desenvolvemos a técnica do operador diferencial para descrever a ter-
modinamica e diagrama de fase do modelo de Ising-1/2 AF numa rede cubica simples. Uti-
lizamos aglomerado com um spin e aplicamos a aproximagao de Zernike (tipo RPA) para de-
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3.07'[25], verificando assim o comportamento anémalo. Na auséncia de campo externo (ou
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Figura 3.1: Comportamento experimental da susceptibilidade magnética em funcao da temper-
atura para o composto LaeCuOy na presenga de um campo magnético externo H = 3.0T°[25].

Na Fig.(3.2) mostramos, também, o comportamento da magnetizagdo ao longo da linha
critica T, (H), que ao redor de T, (0) a magnetizacao vai a zero segundo a lei de poténcia M =~
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um pequeno ferromagnetismo (weak ferromagnetism) no sistema, caracterizado pela presenga

de uma anisotropia anti-simétrica conhecida como interagio de Dzyaloshinski e Moriya (DM)?,

A . . , L . . -5
que ¢é pequena o suficiente para ser desconsiderada nos cédlculos tedricos a seguir (% ~10 ).
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Figura 3.2: Diagrama de fase no plano T'— H para o composto LaoCuOy. Lado direito temos
o comportamento da magnetizacdo em funcao da temperatura obtida ao longo da linha critica
T (H)[1].

N

Nao existem calculos tedricos, usando como ponto de partida o modelo de Heisenberg-1/2
AF quase-2d, capaz de reproduzir, pelo menos qualitativamente, os resultados experimentais
das Figs.(3.1) e (3.2). Portanto, este capitulo terd como principal motivacao o estudo do
comportamento andémalo da suscpetibilidade em fun¢do da temperatura para altos campos
[Fig.(3.1)] e a descrigdo do diagrama de fase no plano H — T [Fig.(3.2)]. Baseado nos resultados
preliminares de Bublitz e de Sousa[17], usando EFT-2 no modelo de Heisenberg-1/2 AF numa
rede ctbica simples (3 = 6), onde a curva critica T, (H) foi obtida em todo intervalo do campo,
sendo qualitativamente semelhante ao da Fig.(3.2), a seguir extenderemos os célculos para

incluir anisotropia de troca (A) e interagao interplano ().

'A interacdo DM ¢ responsdvel pelo pequeno ferromagnetismo nos compostos AF, que fisicamente estdo
relacionados ao deslocamento de um pequeno dngulo € das componentes dos spins ao longo do eixo facil da
magnetizagao, e que foi discutida no capitulo 1 desta tese.
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3.2 Modelo e Formalismo

Para investigarmos a influéncia da interagao entre planos (ou interplanos) no modelo quan-
tico de Heisenberg anisotrépico, tomaremos um sistema antiferromagnético de spin 1/2 na pre-
senca de um campo magnético externo, chamada aqui de metamagneto anisotrépico quantico.

O Hamiltoniano desse sistema é descrito por

H=3"J,[(1-a) (578 +5/8)+ 85| -8, (3.1)
(4.5) i

onde S”(v = x,y, z) sdo as componentes v do operador de spin 1/2 no sitio 4, (i, j) denota a soma
sobre todos os pares de primeiros vizinhos, H é o campo magnético longitudinal e A € [0,1] é
o parametro de anisotropia. Os valores para as interagoes de troca J;; sao escolhidos como: se
i e j sao sitios pertencentes ao mesmo plano, entao J;; = J; se pertencerem a planos diferentes
(interplanos) J, ; = AJ. Para o caso em que A = 0 teremos o modelo de Heisenberg isotrépico
e A =1 corresponderd a simetria Ising. A = 0 corresponde ao modelo em duas dimensoes, que
segundo o teorema de Mermin e Wagner no limite isotrépico (A = 0) o sistema nao tem ordem
magnética em T' > 0 (i.e., T = 0). A natureza quantica nesse sistema ¢é relevante em baixas
temperaturas. Idéais de universalidade, relacionadas as transigoes de fase, conduzem ao fato de
que o comportamento critico deve ser afetado por efeitos quanticos quando tomamos o sistema
em baixas temperaturas.

Objetivando estudar as propriedades termodindmicas e a criticalidade do metamagneto
anisotrépico quantico usando a técnica do operador diferencial via EFT-2; escreveremos o
Hamiltoniano (3.1), para um aglomerado de dois spins, numa rede cubica simples, na aproxi-

magao axial, como

H, =J[(1-A)S" S +578) + 575 1 +a 5" +a, 5., (3.2)
3 2

onde a! = J(ZS:? +A25f’+”ﬁ) —H,comi=1(v=B),2(v=A).
= 3 6—)\) 1

O valor médio da magnetizagao por spin da subrede A, m, = <SfA

> é escrita como
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. —BM,
. <M> | (53)

Trie "}

—BH
Em termos da fungao de partigao Z, = Tr{e *}, a Eq.(3.3) serd dada por

S <8anz > 5

Oz,
3 zB 2 zB
onde z :K(;SH? —l—)\;SH&_X) — BH , sendo K = (3J.
6 oA

Por tratarmos de um sistema quantico, o Hamiltoniano (3.2) é um operador que represen-
tamos por uma matriz de ordem n. Com a diagonalizacao da matriz H,, a funcao de particao

fica

Z, =3 e, (3.5)
=1

onde {6;} s@o os outovalores da matriz H, quando escrevemos o Hamiltoniano (3.2) na base de
dois spins. Portanto, diagonalizando a matriz [—(H,], encontramos seus autovalores. Substi-

tuindo os valores {6;} na fungao de particao Eq.(3.5) e reescrevendo-a, obtemos

Z, = 2¢ K cosh(A + B) + 2eX cosh(W), (3.6)
3 2

sendo W = /(A— B)’ +4K*(1 - A)’, onde A = K(ZSZT + /\ZS:’;_A,) —f0H e B =
s X

1+6X

3 zB 2 zB
K87 +AL 8" )~ BH.
6 O

Substituindo a Eq.(3.6) na Eq.(3.4) e desenvolvendo os cdlculos encontramos

(3.7)

/[ —senh (A + B) + exp(2K)(A — B)%
Ma = cosh (A + B) + exp(2K) cosh (W)

Aplicando a técnica do operador diferencial para um aglomerado de dois spins que consiste

na identidade

exp(aDg + bDy) f(z,Yy) |zy=0 = f(a,b), (3.8)
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associada a identidade de van der Waerdan, exp(Aoc,;) = cosh(A) + o, senh(A), na teoria de
campo efetivo, em aproximagcao de ordem zero, para uma rede ctibica simples, a magnetizacao

da subrede A ¢ dada por

my = (o, +myB) (o, +my8,) (o, +m,8,) (ay, +maB,) f@y)leg=o. (39)

onde o, = cosh(KD,), B, =senh(KD,), o,, = cosh(AKD,), 8,, = senh(AKD,), com f (z,y)

correspondendo a seguinte funcao

—senh (z +y — 28H) + exp(2K) (v — y) it

oY) = R Ty = 20H) + oxpK) cos[ Wz, y)]

(3.10)

sendo W (x,y) = /(z —y)* +4K°(1 — A).

A Eq(3.9) é aproximada, pois no desenvolvimento dos cdlculos, quando aplicamos a idéia
do operador diferencial introduzido por Honmura e Kaneyoshi[26], encontramos correlagoes
de multi-spins e caso queiramos tratar estas correlacao exatamente necessitamos resolver um
conjunto infinito de equagoes acopladas. Desta forma, o formalismo reflete o problema de muitos
corpos, inerente a todos os métodos e seu desenvolvimento depende da proposicao de alguma
espécie de aproximagao. Neste trabalho usamos EFT, tomando aproximacao de ordem zero, e
assim desacoplamos as equagoes, isto é, <S;S; e Sl1> ~ <S:> <Sj1> e <Sll> comi#j#E...#*
l.

Portanto, a Eq.(3.9) descreve a dependéncia da magnetizagao da subrede A com a temper-
atura, o campo externo e os parametro A e A. A partir dela podemos estudar a criticalidade do
sistema. De forma andloga podemos encontrar a magnetizacao da subrede B. Assim, os valores

médios das magnetizagoes por spin das subredes A e B sao dadas por

3

3 2
Myp = (aac + mB,Aﬁm) (aAz + mB,AIBAz) (ay + mA,Bﬁy)
(

2
Q,, + mA,Bﬁ)\y) fl,z ($,y) ’ff,y:O

3 2
- Z Z Z aqur (T’ A’ /\’ H)m:rqm’;*T’ (3'11)
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com

3\ 2\ /3\ /2\ s5p 5k 20 2 .
aqua"(T?A?)\?H) = ( >< ><k>< )ai paz kaixqaiy BZﬁizﬂ:ﬁAyfm (,Y) lay=0, (3.12)

—senh(z +y — 28H) + (—1)"" (z — y) exp(2K) Senél‘/[l(/zv(;)’y)}

fulzy) = cosh(z +y — 268H) 4 exp(2K) cosh [W (z, y)] 7

(3.13)

onde os coeficientes {a,, (T, A, \, H)} sido obtidos analiticamente através da relagao exp(aD,+

bDy)f,, (x,y) = f,, (x + a,y +b), porém vamos omiti-los por serem demasiadamente grandes.

3.3 Limite de Estabilidade da Fase Antiferromagnética

Introduzindo as varidveis m = 3(m, +m,), definida como magnetizacao uniforme ou total,
emg = %(m A —My), definida por magnetizacao staggered, da Eq.(3.11) obtemos, de forma auto-
consistente, as magnetizacoes m e mg em fungao da temperatura e dos parametros de anisotropia
(A, \). Entretanto, estamos interessados em estudar a criticalidade desse sistema. Neste caso, a
magnetizagao staggered, ms (parametro de ordem do sistema) tende a zero com a aproximagao
da temperatura critica, permitindo considerar apenas os termos lineares de ms na Eq.(3.11).
Este processo gera um conjunto de duas equagoes acopladas que resolvidas simultaneamente

obtem-se os diagramas de fase, obtidos por

Ao(T, H,mo, A, N) =My (3.14)
€
Ay (T, H,my, A, N) =1, (3.15)
com
3 2 3 2 .
Ao(T Hymo, AN =3 "N "N a, (T, N Hymy ™ (3.16)
p=0 gq=0 k=0 r=0
€
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3 2 3 2
AUT Homo, AN =SS5 SN o+ q— k= r)ay, (T, 0,0 Hymy ™70 (3.17)
p=0 ¢=0 k=0 r=0
onde m, ¢ o valor da magnetizacao total na temperatura critica (ms = 0). No caso particular do
limite A =0 e A = 1 temos o modelo de Heisenberg isotrépico 3d, cujo resultado foi analisado
por Bublitz e de Sousa[17], onde obteve-se campo critico H.(0,1) = 6.224J que difere do valor

cldssico H, = 6J. A seguir iremos estudar o diagrama de fase para vdrios valores de A, A e H.

3.3.1 Estado fundamental (7" = 0)

Para o caso geral, as Egs.(3.14) e (3.15) sdo resolvidas numericamente obtendo a temper-
atura de Néel T, (A, A) em funcdo do campo magnético e dos pardmetros (A, X). Analisando
o sistema no estado fundamental, ou seja, T = 0, obtemos a dependéncia do campo critico
H.(A,)). Na Fig.(3.3) apresentamos H.(A,\) versus A para os modelos Ising (A = 1) e
Heisenberg isotrépico (A = 0).

6.0 -

55

Heisenberg (A =0.0)
45+ 9

Ising (A= 1.0)

Figura 3.3: Diagrama de fase do estado fundamental no plano H —\ para o modelo de Heisenberg
isotrépico (A = 0) e Ising (A = 1) obtido por EFT-2.
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Analisando os resultados numéricos da Fig.(3.3) para A € [0,1], observamos que H.(A,\)

depende linearmente do parametro A na forma[27]

Ho(A,\) ~ H.(A,0) + AH.(A, 0), (3.18)

onde H.(A,0) varia entre H.(1,0)/J = 4.000 (limite Ising 2d) e H.(0,0)/J = 4.224 (limite
Heisenberg isotrépico 2d) seguindo a relagio: H.(A,0)/J = 4.224 —0.224A, com H,(A,0)/J ~
2.0 para todos os valores de A € [0, 1]. Portanto, as flutuagoes quanticas modificam o valor do
campo critico H.(A, \) em relagao ao valor cldssico (modelo de Ising anisotrépico) H.(1,\)/J =
(4+2)). Flutuagoes quanticas no metamagneto de Heisenberg tem sido analisada numa cadeia
(d = 1)[16], onde o campo critico difere do valor cldssico H, = 3J. Nesta se¢ao estudaremos uma
rede cibica anisotrépica, e apresentamos o diagrama de fase pela primeira vez na literatura[27]
e nao dispomos de resultados tedricos para comparacoes. Do ponto de vista qualitativo, o efeito
quantico ¢ medido pelo valor de A # 1 que modifica a criticalidade em relacdo ao resultado

cldssico (A =1).

3.3.2 Diagramas de Fase

Resolvendo numericamente as Eqs.(3.14) e (3.15) construimos os diagramas de fases (T, H),
para diferentes valores de A, e (T, \) para vdrios valores de H, fixando uma anisotropia A.
Como estamos interessados nos efeitos quanticos, fixamos A = 0.

Na Fig.(3.4) mostramos o diagrama de fase do metamagneto Heisenberg quantico isotrépico
(A =0) no plano H — T para A = 1,0;0,5 e 10~". Obtemos linhas criticas de transicao de
segunda ordem que divide a fase antiferromagnética com campo induzido (AF), com parametro
de ordem ms # 0, da fase paramagnética (P) onde ms; = 0. Nossos resultados mostram que
H:(0,)\) =6,224;5,236 ¢ 4,224, ¢ T, (0, \) = 4,947;4,010 e 2,832, para os respectivos valores
de A=1,0;0,5¢ 10_5, indicando a mudanca na criticalidade do sistema com o pardmetro A da
interacao de troca interplanos. Ou seja, a medida em que deminuimos a interagao interplano
A, diminuimos também o campo critico e a temperatura critica de transicao AF e P.

Na Fig.(3.5) apresentamos o comportamento de T, versus A para diversos valores de campo
H, onde observamos um crescimento de T}, a medida que aumentamos o pardmetro A, como

esperado fisicamente [i.c., T.(3d) > Te(2d)]. E importante lembrar que a teoria de campo efetivo,
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H/J

Figura 3.4: Diagrama de fase H —T para o metamagneto Heisenberg de spin 1/2 com diferentes
valores do parametro \.

no modelo de Heisenberg isotrépico 2d (A = 0), ndo é capaz, na forma que descrevemos, de
satisfazer o teorema de Mermin-Wagner[23], no qual neste limite temos T, = 0, porém produz
resultados qualitativos. Uma alternativa de reproduzir corretamente o teorema de Mermin e
Wagner é usar o desacoplamento do campo de reacao de Onsager, que para o caso do modelo

de Ising os resultados para T, é equivalente a aproximacao de Bethe-Peierls.

3.4 Propriedades Termodinadmicas

No capitulo 2, diversas propriedades termodindmicas (magnetizagao total e de subrede,
susceptibilidade total e de subrede, energia interna e calor especifico) no metamagneto Ising-
1/2 foram obtidas via EFT-1. Nesta segdo estenderemos os cdlculos para o metamagneto

Heisenberg-1/2 anisotrépico via EFT-2.
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Figura 3.5: Dependéncia da temperatura critica do metamagneto Heisenberg de spin 1/2 com
o pardmetro A da interagao interplanos.

3.4.1 Magnetizacao e Susceptibilidade

Resolvendo numericamente a Eq.(3.11), isto ¢, o sistema de equacoes acopladas F, (m ,,m)
0e F,(m,,m,) = 0 para T, H,\ e A fixos, obtemos as dependéncias de m(T) e m4(T)
(parametro de ordem) em funcao da temperatura. Na Fig.(3.6) mostramos a magnetizagao
staggered mg em fungao da temperatura para diferentes valores das varidveis H e A\. A influén-
cia do parametro A estd relacionada com a mudanca da dimensionalidade, isto é, no limite de A
pequeno esperamos um comportamento 2d do sistema. A medida que T cresce ms decresce se
anulando em T, (H, \) com um expoente 3 = 1/2. Temos escolhido H/J = 0 [Fig.(3.6a)], 1.0
[Fig.(3.6b)] e 3.0 [Fig.(3.6¢)], e A = 10~" (quase-2d), 0.5 e 1.0 (3d) para as trés curvas respec-
tivas. No limite 7' = 0, a magnetizacdo ms(T = 0) < 1.0 de acordo com resultados rigorosos
a campo nulo de teoria de ondas de spins, que deve-se ao efeito das flutuagoes quanticas no
sistema AF por nao conhecermos o estado fundamental. O caso de H = 0 e A = 1(3d) foi
analisado preliminarmente na Ref.[28]. Para A fixado, observamos que o parametro de ordem
ms em T = 0 (também para T' # 0) diminui a medida que o campo aumenta, se anulando no

campo critico H.(\) que estd explicitado na Fig.(3.3) para A = 0.
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kgTH kgTrJ
(a) (b)

Figura 3.6: Dependéncia da magnetizacao ms com a temperatura reduzida para diferentes
valores de H = 0.0(a), 1.0(b) e 3.0(c) do modelo de Heisenberg isotrépico (A = 0). Na linha
continua temos A = 1.0, pontilhada A = 0.5 e continua-pontilhada A = 107",

Na Fig.(3.7) temos o comportamento da magnetizagao total m para vérios valores das var-
idveis H e A, onde o ponto de maximo indica a temperatura de transicao do sistema. Escolhemos
mais uma vez H/J = 1.0 [Fig(3.7a)] e 3.0 [Fig.(3.7b)], com A = 10~ (quase-2d), 0.5 e 1.0 (3d)
para as trés curvas respectivas. A medida que o campo H aumenta, mais spins da subrede B (])
sao flipados para cima, crescendo a magnetizagao m , e conseqiientemente teremos um aumento

~ xoH (pequeno H), onde x, € a susceptibilidade a

L _ (myu4mp)
da magnetizacao total m = —45—8=

campo nulo o que apresenta um comportamento similar a m(7"). A temperatura nula (7' = 0),
temos que m cresce linearmente com H (regido de baixos campos) e para H > H.(\,A) [ver

Fig.(3.3)] a magnetizagao sofre uma saturagao, correspondendo a um valor finito my(A, A) na
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fase paramagnética.

012

010 F

0os

E0.06 |

0.04

0.0z F

0.a0
0

Figura 3.7: Dependéncia da magnetizagao total m com a temperatura reduzida para diferentes
valores H = 1.0(a) e 3.0(b) do modelo de Heisenberg isotrépico gA = 0). Na linha continua
temos A = 1,0, pontilhada A = 0,5 e continua-pontilhada A = 10 .

Outra fungao igualmente importante no entendimento de sistemas magnéticos é a suscepti-
bilidade. Essa grandeza determina a resposta do sistema a uma perturbagao externa provocada
por um campo magnético aplicado, apresentando uma descontinuidade na temperatura critica.
Neste caso é importante introduzirmos o chamado campo staggered H,, conjugado ao pardmetro
de ordem m_(magnetizacao stagerred)[29]. A adigdo do campo H,, age diretamente na magne-
tizacao de subrede com as seguintes consideragoes: sobre sitios pertencentes a subrede A (spin

up) o termo do campo externo inserido no Hamiltoniano (3.1) serd dado por

H,=—-H,> 5, (3.19)
i€A

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

Hy=—Hy Y S, (3.20)
€A

onde H, = H+Hgy e H, = H—Hg sao os campos atuantes nas subredes A e B, respectivamente.

A suceptibilidade staggered é obtido a partir da definicao
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om,
Xst - <8H5t>H 9 (321)

st=0
e estd relacionada a flutuacao do parametro de ordem divergindo em 7" =T, .
Por outro lado, definimos a susceptibilidade total y, que est4 relacionada ao campo externo
H e com a magnetizacao total m do sistema, avaliando o comportamento de m mediante ao

campo externo H, definido por

om
Xe = <6_H> . (3.22)
HSt=0

Derivando parcialmente a Eq.(3.11) em relacao a H e Hg ficamos com a seguinte equagao

para a susceptibilidade (total e staggered)

3

3 2 , )
pz::O qzzjo kZ::o TX::O Dpgr (T, A, A H)(m — mS)Hq (m+ ms)k+

3 2 3 2
L3030 30 3y, (T, AN H)(p + q)(m = mg)”™ ™ (m o+ my) ™™
p=0g=0 k=0r=0

Xo = , (3.23)

onde tomamos a soma no denominador quando estamos calculando ¥, e caso contrério x,, sendo

! 3 2 3 2 3— 3—k 2— 2—r k _r
Bar (1> 800, H) = <p) <Q> <k> <r> a, "o, oy e, B8, 8,0,,90(, ) ley=0,  (3:24)

com 0§ = H no célculo de x, e § = Hg para x,,, onde

(,y) = of,(x,y) _ 2@ cosh(z +y —26H)
In\HY) = OH  |"st=° Z (z,y)
2@senh(z +y — 26H) {—senh(z +y — 26H) + (x — y) exp(2K) senh [W (z, y)] }
7 (x.y))

(3.25)
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g (zy) = 3stt (x,y) _ 2Bexp(2K) senh [W (z,y)] = 20exp(2K)(z — y)2
Y 0H, 1T W (2,y) Z (x,y) W (2,y) Z (,y)
cosh [W (x,y)]  senh[W (z,y)]  exp(2K) senh’ (W (z,9)] (3.26)
(W (z,y)] W (z,9)] W (z,y) Z (z,y) ’ ’

onde Z(z,y) = cosh(z+y—28H)+exp(2K) cosh [W (z,y)] e W (z,y) = /(z —y)* + 4K (1 — A)®.
A susceptibilidade total é mostrada na Fig.(3.8) para o modelo de Heisenberg isotrépico
(A = 0) como funcdo da temperatura variando o parametro A e o campo externo H. A
descontinuidade que se observa na curva, caracteristica de sistemas antiferromegnéticos, sofre
influéncia dos parametros A e H, conseqiientemente teremos uma dependéncia para T, (A, H).
Fixamos A = 1 (rede 3d) e A = 10~ (rede quase-2d) e diversos valores do campo magnético
indicados nas curvas. A medida que H cresce, a temperatura de transicdo 7', (H) diminui,
segundo os resultados do diagrama de fase da Fig.(3.4). No caso da rede 3d (A = 1), apenas
observamos um deslocamento gradual do ponto de méximo (descontinuidade) em dire¢ao a T' =
0, onde para H > H. = 6.224J o sistema estard desordenado e apresenta um comportamento
paramagnético para a susceptibilidade (y, = %) Por outro lado, o limite quase-2d (A = 1075),
além do deslocamento do ponto de maximo da susceptibilidade com o aumento do campo H,
observamos para H 2 2.0.J a presenca de um comportamento anémalo, com aparecimento de um
ponto de minimo antes da ocorréncia da transicao de fase (ponto de méximo). Para A pequeno,
as flutuagoes quanticas sdo mais predominantes (baixa dimensionalidade) e com o aumento do
campo torna o sistema mais instdvel em direcao a desordem. Portanto, deve existir um dado
valor de campo (menor do que o campo critico H. = 4.224.J) que induzird a um comportamento
paramagnético instével (divergéncia de x; em 7' = 0) e com isto teremos o aparecimento de
um ponto de minimo acompanhado depois da transi¢ao de fase (ponto de méximo). Observe,
ainda, que este fendmeno andmalo ocorre apenas em campos intensos, proximos do valor do
campo critico H, = 4.224.J. Devemos mencionar que este comportamento anémalo nao acontece

em sistemas cldssicos, por exemplo, modelo de Ising (A = 1)2, sendo portanto um fenémeno

?No capitulo 2, ¢ mais presicamente na Fig.(2.7) apresentamos o comportamento da suceptibilidae total em
fungdo da temperatura para o modelo de Ising AF com diversos vallores do campo H. Nao observamos nenhuma
anomalia, garantindo assim ser este fendmeno uma manifestagao dos efeitos quanticos.
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de natureza quéntica que reproduzimos qualitaivamente usando uma simples metodologia de

EFT-2, e que servird a seguir para descrever os resultados experimentais do composto AF

LasCu04[30, 31].

0.20 : 0.30 —
] i
1 1
Y i
k = = 0.24 |
016 | \ =1 B
) %
* A=1.0 \ -5
oAzt “'\ 018 s\ A=10
= =, 1
nos |
o4 |
0.00
0 1

Figura 3.8: Comportamento da susceptibilidade total em fungao da temperatura para o meta-
magneto Heisenberg quéntico de spin 1/2 anisotrépico variando A e H.

3.4.2 Comparacao Teoria - Experimento

Do ponto de vista experimental, o comportamento da susceptibilidade total do antifer-
romagneto La, ,CuO,_, sugere uma anomalia[31] que foi comprovada por virios métodos
experimentais[1, 30, 32, 33]. Estes resultados indicam que a interagdo de troca antiferro-
magnética interplanar nesse sistemas tem forte influéncia. Como ja mencionamos, a fase
isolante para esse material é descrita por um antiferromagneto Heisenberg quasi bidimen-
sional. Na Fig.(3.9) apresentamos o resultado experimental para a suceptibilidade total do
La,_,CuO,_,[25] e o tratamento teérico dado aqui nesse trabalho.

Os resultados tedricos sugerem um valor para a interacdo de troca J = 474,5cm™! e um
campo externo da ordem de H = 1,43T. Esses dados podem ser comparados aos valores
experimentais J = 500cm~1[1] e J = 1000cm~![30] para a interagdao de troca intraplanar

antiferromagnética.
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Figura 3.9: Susceptibilidade total do composto antiferromagnético LasCuQOy4 em funcao da
temperatura. A linha tracejado representa o resultado tedérico obtido nesse trabalho.

3.4.3 Energia Interna e Calor Especifico

A energia interna por particula pode ser calculada tomando a média do Hamiltoniano (3.2)

dada por

H) +(H
u=(H) = 0, + 00, 5 < >B, (3.27)
onde (H) L€ <H>B sdo os valores médios das energias para as subredes A e B, respectivamente,
com

(M) = (IO = 2)(ST" 87"+ 887 + 5787 ) + (ol S707) 0 (3.28)

1,2 ~1,2

3
sendo a” = J(3 87 _ 4+ A

- S” Y—H,comi=1(v=A),2(v = B).

i+6

oM

Portanto, substituindo (3.28) em (3.27) ficaremos com a energia por particula dada por
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(H) = —% <J [( —A) (S“S”B+S s )+5“523}>
(a787") +(a}8" )} - H(T”L;”B) (3.29)

ondeml,:<SZV> (v=Aparan=1ev =B paran=2).
As fungoes de correlacio <S’:A S:f&> sao obtidas por

<SVASUB> _ < {S S exp( 57'()} > 7 (3.30)

o TT{EXP(—ﬁTQ}

que reescrita em termos da funcao de particao ficard

()~ (382,

onde v =z,y,zcom A,y =K(1-A)e A, =K

Para os termos que envolvem as interagoes intraplanos e interplanos, entre os primeiros

vizinhos mais préximos, a partir do uso da técnica do operador diferencial teremos

(B
2: g@m | e\ z: GAB) TT{% ' exp(— 5HX}
i,i+8 z+6 % - 3,046 1+5 Tr {eXp(_ﬁH)}

§£1 641

0 G
= —F——(€exp ﬁ i DV fn(x7y) z,y=0 )
8(5Du)(B,A) < 67621 " Hé > ‘ v

(3.32)

onde fy(x,y) uma funcao é dada pela Eq.(3.13) para a subrede A n =1 e subrede n = 2.
Substituindo (3.31) e (3.32) na Eq.(3.29), e usando EFT em conjunto com as defini¢oes

m, =m+ms € my, =m — mg, a energia interna por particula finalmente ficard na forma

3 2 3 2
o= 532700 - M) S S AL (T AN H) (- my) (m o m)

p:O q:O k:O T

Il
=)
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k+r
Hm, (3.33)

onde os coeficientes {0 . (T,A,\,H), 6 = A,B,C e D} tém a mesma forma do coeficiente

qu:r(

a T,A, \, H) apresentado na Eq.(3.12) com as respectivvas fungoes f, (x,y) dadas por

pgkr (

epK) conh (W (z,y)]

N _ W(=z,y) ]
A (T 82 H) = S (2,) cosh(z +y — 28H) 4 exp(2K) cosh [W (z,y)]’ (3:34)
_ —cosh(z +y — 26H) + exp(2K) cosh [W (z,y)]
By (T 8, A, H) = f(@,y) = cosh(z +y — 26H) + exp(2K) cosh [W (z,y)] ’ (3.35)
—senh(z +y — 28H) + (v — y) exp(2K w
Cqur (T> A, )‘7H) — f ($>y) = ( ) ( ) ( ) Wizy) (3.36)

cosh(z +y — 28H) + exp(2K) cosh [W (z,y)]

onde W (z,y) = /(z —y)* +4K*(1 — A)*.

Todos os coeficientes presentes nas propriedades termodindmicas desse trabalho foram cal-
culados analiticamente usando a identidade exp(aDy + bDy)g(z,y) = g(z + a,y + b) com o
software MAPLE V, e sdo grandes o suficiente para exprimi-los aqui, portanto, omitiremos
por achar desnecessdrios para andlise dos resultados numéricos. O programa desenvolvido no
MAPLE V é bastante eficiente para ser aplicado em diversas redes (3), interagoes competitivas
e mais adiante serd usado na descri¢ao de filmes finos e super-redes magnéticas.

Para o modelo de Heisenberg AF isotrépico (A = 0), a energia interna serd calculada via
EFT-2 resolvendo o sistema de Egs.(3.11) para as magnetizagoes de subredes m, e m, com
valores de A\, H,T fixos, e depois serao substituidos na Eq.(3.33), assim sendo obtemos um

conjunto de pontos {u(T,\, H)}. Fixando A = 10~ (rede quase-2d) e A = 1 (rede 3d) nas
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Fig.(3.10a) e (3.10b), respectivamente apresentamos o comportamento da energia interna em
fungao da temperatura para diversos valores do campo H. Para H < H.[H.(A = 1) = 6.224J
¢ Ho(A =10 ") = 4.224J], observamos que u(T) decresce em médulo com uma derivada nula
em 7' = 0 e apresentado uma descontinuidade (mudanga de concavidade) na temperatura de
transicao T, (A, H). Quando H > H, entramos na fase desordenada e a energia interna é
continua em todo intervalo de temperatura. Nas Figs.(3.11a) e (3.11b) temos o comportamento
do calor especifico em funcdo da temperatura, que sdo obtidos por derivagoes numéricas dos
resultados das energia interna apresentadas nas Figs.(3.10a) e (3.10b), respetivamente. Na
regiao de baixos campos (H < H.), o calor especifico cresce a partir de zero em T = 0 (3% lei da
termodinamica) até atingir uma descontinuidade em 7' = T (A, H), sofrendo uma transi¢ao de
fase de segunda ordem, e depois na fase paramagnética (T' > T',) o calor especifico diminui a
medida que T cresce, apresentando um comportamento assintético do tipo # quando T' > T .
No caso de altos campos (H > H,.) néo presenciamos transigao de fase, apenas o calor especifico

atinge um ponto de méximo e depois diminui com o aumento da temperatura.

u/J

Figura 3.10: Comportamento da energia interna do metamagneto Heisenberg isotrépico em
funcdo da temperatura reduzida para A = 1 (rede 3d)(a) e A = 10~ (rede quase-2d)(b) e
diversos valores de H indicados na curva.
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Figura 3.11: Calor especifico do metamagneto Heisenberg isotrépico (A = 0) obtido por
derivagao numérica das Figs.[3.10(a) e (b)].
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Capitulo 4

Termodinadmica e Criticalidade no

Modelo de Filme Fino Heisenberg

4.1 Consideracoes (erais

Entender o comportamento magnético e térmico de filmes finos e ultrafinos representa
um grande avanco tanto do ponto de vista tedrico como experimental na medida em que a
necessidade de fontes cada vez mais seguras e eficientes de armazenamento de informacao, via
gravacao magnética, vem sendo considerada. A redugao do espago ocupado versus maior quanti-
dade de informacao, possibilita o surgimento de novas tecnologias de crescimento de filmes finos
magnéticos a partir de um substrato, possibilitando a formacdo das mais variadas estruturas
caracterizadas tanto pela geometria de sua rede cristalina (heteroestruturas) quanto pelo tipo
de interagao existente entre os elementos da rede, os fons, constituindo uma super-rede. Como
exemplo, citamos o fato de que microbaterias utilizadas em aparelhos eletronicos portéteis estao
sendo desenvolvidas com a tecnologia de filmes finos, possibilitando baterias de dimensao da
ordem de 15 microns[1]. Além de uma visao tecnoldgica, os filmes finos tém importancia teérica
para o entendimento da ordem magnética e do fendomeno da transicdo de fase em sistemas de
baixa dimensionalidade, onde superficies delimitadoras influenciam no comportamento do in-
terior do material com surgimento de fendmenos interessantes, como também possibilitanto
verificar a hipétese de universalidade. O conhecimento detalhado das interagGes microscépi-

cas se faz necessdrio em funcéo dos efeitos provocados durante o processo de composicao e
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preparacao. Por exemplo, o uso de filmes ultra-finos magnéticos para armazenamento de dados
requer a fixagdo da magnetizacao aplicada no filme e leitura desses dados com méxima precisao.
Mudancas na composicao do filme podem alterar as propriedades e sua sensibilidade na presenca
de um campo externo. A habilidade em efetuar mudancas na caracterizacao de um filme é fun-
damental para o estabelecimento de sua estrutura fisica fazendo com que sua performance seja
optimizada gerando significativos resultados tecnolégicos. Os filmes finos podem ser preparados
por varios métodos diferentes, mas todos eles se baseiam na deposicao gradual de dtomos ou
moléculas do material desejado sobre uma superficie do outro material conhecido como susb-
trato. Os métodos mais utilizados sao a deposicao em alto vdcuo, por evaporacao térmica ou
bombardeio por feixe de elétrons, e a deposigao por pulverizacao (sputtering). No método em
alto vicuo, as substancias que contém os elementos do material desejado sao aquecidas até evap-
orar no interior de uma camara evacuada. O vapor aquecido expande-se rapidamente, fazendo
com que os dtomos ou moléculas sejam depositados sobre a superficie do substrato, formando
um filme fino. O filme assim produzido pode ser amorfo ou cristalinos, dependendo do controle
no processo. No método de sputtering os dtomos sao arrancados por meio de colisdo dos fons
que formam um gés propositalmente colocado na camara de deposi¢ao[2]. O controle maior
da deposicao atomica feita camada por camada através de técnicas modernas de alto vacuo,
como o método de crescimento epitaxial[3], tem garantido formar novas estruturas de filmes,
nas mais diversas orientagoes. Verifica-se que os diferentes planos de orientacao de crescimento
provocam mudanca na distancia entre as camadas do filme: 1,246 A para Ni(110), 1,762 A
para Ni(100), 2,035 A para Ni(111). A simetria do sistema ¢ modificada surgindo uma vari-
acao na temperatura critica para sistemas compostos pela mesma substancia com orientagoes
cristalinas diferentes. Resultados experimentais mostram que filmes de Ni e Cu[4, 5, 6, 7] tém
T.(111) > T,.(100) > T.(110). A descoberta do efeito magneto-6ptico de superficie denomi-
nado Efeito Kerr, que através de incidéncia de laser (A = 632nm) numa determinada diregao,
pode informar o comportamento da magnetizacao em fungao da temperatura[8, 9]. A ordem
magnética do filme é afetada pela variacao da temperatura do sistema. Allenspach e Bischof[10],
usando microscépio eletronico estudaram a variagao da estrutura dos dominios magnéticos em
filmes finos de F'e/Cu(001). Abaixo da temperatura caracteristica, os momentos magnéticos

reorientam-se da direcao perpendicular para a direcao paralela ao plano do filme, fenomeno
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este conhecido como transicao de reorientacao. Desta maneira, neste capitulo estudaremos a

criticalidade e termodindmica do filme fino Heisenberg.

4.2 Modelo e Formalismo

Com o advento da mecanica quéntica, Dirac, London e Heisenberg propuseram um mod-
elo - Modelo de Heisenberg - para explicar microscopicamente o magnetismo na matéria, e
descobriram a interagao de troca (exchange) baseada no principio de exclusao de Pauli. Atual-
mente, o modelo de Heisenberg quéantico de spins 1/2 é tratado na literatura nas descri¢oes dos
compostos supercondutores formados por planos de CuQO, e em filmes finos. Modelos tedricos
tratam a estrutura dos filmes finos considerando uma rede cristalina infinita no plano XY com
duas superficies delimitadoras na diregao axial (eixo z), e a interacao de exchange J = J

super ficie

se o sitio pertencer a superficie e J = J, ,, se estiver no bulk. Nos experimentos em filmes finos

ulk
é observado que aumentando o tamanho do filme (¢) a partir do valor minimo, observamos uma
mudanga de classe de universalidade (crossover) [11, 12].

Neste capitulo estudaremos as propriedades magnética e térmica de um sistema constituido
de um filme fino numa rede cibica simples com interagoes F e AF no modelo de Heisenberg
anisotrépico quantico de spin - 1/2. A seguir, como primeira propriedade magnética, desen-
volveremos os cédlculos para a magnetizagao do filme fino, e posteriomente encontraremos a sus-
ceptibilidade longitudinal. A energia interna e o calor especifico serdo determinados, e também

o comportamento critico do sistema. Consideraremos o seguinte Hamiltoniano de Heisenberg

anisotrépico de spin-1/2:

H= =3y (S]] +n,8/8)) + 578 | —HY_ 87, (4.1)
(:4) i

onde J;; € a energia de interacao e H o campo externo. Para J;; > 0 teremos interacao I
e Jij < 0 interacao AF. A anisotropia do sistema é associada aos parametros n, e n,: 7, =
n, = 0 simetria Ising, n, = 0 e n, = 1 simetria XY e 7, = 7, = 1 simetria Heisenberg
isotrépico. S (v =x,y,2) é a componente v do operador de spin no sitio i. Considerando um
filme magnético delimitado por duas superficies com ¢ camadas (planos), entao a interacao J;;

assumird os seguintes valores: J;; = Js para sitios pertencentes as superficies livres (n =1,/) e
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Jij = J a sitios nao pertencentes, pelo menos um, a superficie (bulk).

Vamos escrever o Hamiltoniano (4.1) com aglomerado de dois spins (N = 2 ) para a estrutura
de rede sugerida (rede cibica simples), onde o filme fino magnético é constituido de ¢ camadas
(n=1,2,...,¢) e o Hamiltoniano da n-ésima camada, H,, serd descrito de forma que contenha
a interagao entre aglomerados formados por pares de particulas ( aglomerados com N = 2

particulas) e por fons livres que atuam em cada par de aglomerado, ou seja,

A _xB y Y zA zB zA zA
Hn = —Jn [(nszS% +ny51 82n>+51 SZn:| _HSl,n_HSQ,n
3 3 3
A xB A B zA zB
T | | S D> ST 4SS +5°)°S
g 1+ 6, E 14+ 6 ,n g 1+ 6 ,n
3 3 3
zB zA yB yA zB zA
T || S, D ST S Y ST 48, Y 8T
N 2+ 6 . 246 ,n — 246 ,n
[ [ 6
1 1 1
A xB A B zA zB
_Jn—l nzslnzs — —{—nyanZSy — +Slnzs -
— 14+ 6 ,n—1 ! — 14+ 6 ,n—1 — 1+ 6 ,n—1
L 6 6 6 |
1 1 1
zB T A B A zB zA
S I D DT RN Y +8 ) ST
= 246 ,n-1 = 246 ,m-1 = 246 ,n-1
L [ 6 [ |
1 1 1
A zB A B zA zB
T || 050008 +n,90 > 8" +S7 ) s
— 14+ 6 ,n+1 ’ — 14+ 6 ,n+1 — 14+ 6 ,n+1
L 6 6 6 ]
1 1 1
z B A yB yA zB zA
o || mS 385 4, s s Y s |, ()
=T 246 n41 = 246 nt1 T 246 n41
L [ [ [ |

onde a interagdo de troca J, = 0, J, = J, = J, (nas superficies) e J, = J para n # 1,/
(no bulk), a soma é realizada sobre os primeiros vizinhos mais préximos com dire¢ao dada pelo
vetor g Observe que dividimos o sistema em duas subredes, A e B, para que possamos analisar
separadamente filmes finos F e AF.

Aplicando a aprozimacdo azial', ou seja, considerando que o sistema tenha uma direcdo

!Teoricamente, a aproimacio axial ¢ utilizada com o objetivo de podermos diagonalizar analiticamente o
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—
preferencial (eixo Oz), ficaremos com o seguinte Hamiltoniano reduzido aproximado para a

n-ésima camada

x

~OHn = K, [(n.S,S0 #0880 + S|+

B B B zA
(Knal,n + anlal,nfl + Kn+1a1,n+1 + L) Sl,n +
A A A 2B
(KTLCLZ,TL + Kn—1a2,n71 + Kn+1a2,n+l + L) S2,n’ (43)

onde K, = 0, K,

n

3
K, =pJs, K, = fJ paran # 1,{, L = fH, a;’nzzszu ,av =
K

S (v=A,i=1lev=DB,i=2)e 3=1/k,T (k, & a constante

—

i+ 6 ,n+1

1
1%
12
ZS — ? ai,n+1

— i+ 6 ,n—1
6

|
Q’ﬁlM)—‘

de Boltzmann).
Como primeira propriedade do filme fino calculamos a magnetizacao por spin da subrede A

. zZV L, .
ou B para cada camada, ou seja, m,, = <SZ_ n> ¢é obtida

Sl et}

Em termos da fungao de particao Z, =T'r {eiﬁH" }, a Eq(4.4) serd reescrita por

0lnZ
— n 4.
mm, < 8:171}@ > ) ( 5)
Onde ‘ru,n = Kna/;’n + Kn—la;/nfl + Kn+1a;/n+1 + L

Por tratarmos de um sistema quantico, H é um operador que representaremos por uma
matriz de ordem 4[= (25 + 1)*,8 = 1/2]. Com a diagonalizacio da matriz H, a funcdo de

particao ficard

Z,=Y e (4.6)

j=1
onde {)\;} sdo os autovalores da matriz H. Escrevemos o Hamiltoniano (4.3) na base de dois

spins dada por {|++),|+—),[—+),|-—)}, ficaremos

Hamiltoniano no aglomerado finito.
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b, 0 0 ¢
0 b d 0
[—6Ha] = (4.7)
0 d b, 0
c 0 0 b,
Sendo bl = K’n+(K’na1,n + Kn—lal n—1 + Kn+1 1,n+1 + L)+( 2771 1 + Kn+1 2,n+1 + L)’
b =-K +(K aq, +Kn71a1,n 1 +Kn+1 1,n+1 +L) ( nQa, Qg1 +Kn+1 2,n41 +L)
b (Kna‘l,n +anla’1,n71 +Kn+1a’1 n+1 + L) ( 2n +Kn 1 2m 1 + KnJrl 2,n+1 +L)

b = K (Knal,n + Kn—la’l,n 1 + Kn+1 1,n+1 + L) - (Kna2,n + Kn—la’Qyn—l + Kn+la2,n+1 + L)’
c =K, (771 — ny) ed =K, (771 + ny). Diagonalizando a matriz [—(H,] para cada camada
(n=1,2,...,¢), encontramos seus autovalores. Substituindo os valores dos {\;} na funcao de

particao (4.6) e reescrevendo-a, obtemos

Z = 2 " cosh(WF) + 2" cosh(W ) (4.8)
onde W: = \/(A FA, )2 4 (77 :I:ny) A = Knain + anlafmil + Kn+1a§n+1 +Le
Azana +Kn1 1n1+Kn+1 1n+1+L'

Substituindo (4.8) em (4.5) ficaremos com a magnetizagdo da subrede v = A, B da n-ésima

camada dada por

Q_ senh (W;) - (—l)pﬂﬁlr exp(—2K, ) senh <W:)
m,, = < cosh (W) + exp(—2K,,) cosh (W) > 9

ondeQ::%,p:1paraV:Aep:2para1/:B.

n

Usando a técnica do operador diferencial (apresentada em detalhes no capitulo 2 deste
trabalho) e a teoria de campo efetivo (EFT-2), podemos reescrever a Eq.(4.9) e encontrar o

seguinte conjunto de equagoes acopladas

3 3

My am = (asz + ml,(B,A)ﬁsz> <O‘z + mz,(B,A)ﬁz> X (asy T m1,<A,B>ﬁsy>

(Oéy + m2,(A,B)/3y> fl,(A,B) (xay) ’.’E,yzo 3 (410)
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para a magnetizagao da 1% superficie (n = 1),

3

M, am = <am + mn’(BYA)ﬁz> (am + mnfly(B,A)ﬂJ <am +mn+1)(B}A)ﬁx> X

3

<ay + mn,(A,B)ﬂy> (ay + mn—l,(A,B)ﬂy> <ay + mn+1,(A,B)5y>

sy (@) lzy=0 (4.11)

para a magnetizacao da n-ésima camada, e

3 3

mé,(A,B) = (asz + ml,(B,A)ﬁSZ> (az + mlfl,(B,A)6Z> x (asy + mé,(A,B)ﬂSy>

(Oéy + mlfl,(A,B)ﬁy> fe,(A,B) (957?/) |m,y=0 ) (4.12)

para magnetizacao da ultima superficie (n = ¢), as, = cosh(KsD,), Bs, = sinh(KsD,), o, =

cosh(KD,), 8, =sinh(KD,) (v = x,y) com

(z+y+26H) - i\ (z—y) _ .
W (z,y) senh [Wn (.%', y):| ( 1) Wn+ (z.y) eXp( ZKn) senh |:Wn ($,y)]

Jocam (@y) = —= cosh [W~ (z,y)] + exp(—2K, ) cosh (W (z,y)] ’
(4.13)

onde W, (2,y) = \/I(x + BH) F (y + BH) + K2 (n, £n,)” .

O conjunto de equagoes de estado, Eqgs.(4.10)-(4.12), descrevem o comportamento da mag-
netizacao de uma dada subrede em fun¢ao da temperatura para um filme fino magnético, de
tamanho ¢, na presenca de um campo longitudinal externo H.

Dois casos podemos tratar nas Eqs.(4.10)-(4.12), o ferromagnético (F)(K, > 0) e o caso
antiferromagnético (AF)(K, < 0). Podemos ainda estudar o sistema em seu interior (bulk),

onde aplicamos a condigao limite £ >> 1 e assim temos m, =m,_, =m, , =m.
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4.3 Filme Fino Ferromagnético

Usando a condigao de contorno para as subredes F, onde m, = m, = m e expandindo as

Eqgs.(4.10)-(4.12) para uma rede cibica simples (3 = 6) encontramos as seguintes expressoes

3 3
2 k+
m, =53 [amq (H, T, J,,J) + a5y (H, T, J,, J)ym, + ag o (H, T, J,, Jym. | mt ", (4.14)
=0 ¢=0

3 3
Z Z A1 nkg (H,T,J)+ Qs nkq (H,T,J)(m,_, + mn+1) T A3 g (H,T,J)m,_ 1Myt
k=0 g=
2 2 2
a4,nkq (H7 T7 J) (mnfl + mn+1) + a’S,nkq (H7 T’ J)mn_lmn+1 +
Qo (LTS T) (10 4,y )|l (4.15)
3 3 .
q
= 3D [ (1T D) g (T s Iy, + g, (T, T Tyl [y ™, (4.16)
k=0 g=0
onde os coeficientes a, ,, (H,T,J,,J), a,,, (H,T,J,,J), a, . (H,T,J,,J),a, ... (HT,J)a,, (HT,.J),
a3,nkq(H7 T, J): a4,nkq(H7 T, J)? a5,nkq(H7 T, J)? aﬁ,nkq(H? T, J)? a1,qu(H> T, J,, J)> az,qu(Hﬂ T, J,, J)

ea,,. (HT,J, J) séo apresentados no apéndice B.

As Eqgs.(4.14)-(4.16) sao resolvidas auto-consistentemente (ou seja, numericamente). A par-
tir delas podemos determinar a dependéncia da magnetizagao com a temperatura de cada ca-
mada m, e a magnetizagao total do filme fino m = % f: m,, para varios tamanhos ¢. Na regiao
critica, regiao de altas temperaturas, a magnetiza(;é?):tlotal do sistema tende a zero (m — 0)
assim como a de cada camada (m, — 0) na auséncia de campo externo[12], onde predominam

os termos lineares de m. Considerando existéncia de campo (H # 0) o sistema nao apresentard

o fendmeno da transicao de fase.

4.3.1 Susceptibilidade magnética

A susceptibilidade é a grandeza fisica importante no estudo de sistemas magnéticos pois de-

screve as caracterfticas na mudancga da magnetizacao com um campo aplicado, ou seja, mostra
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a resposta do sistema ao campo aplicado, e apresenta como principal caracteristica um com-
portamento singular na temperatura critica quando o campo externo é nulo. Portanto, sua
determinagao é feita na presenca de um campo aplicado ao sistema.

Para a n-ésima camada do filme a susceptibilidade é obtida através da derivacao

om,
X, = <8H> . (4.17)
H=0

O valor da susceptibilidade do filme é calculado seguindo o formalismo desenvolvido por
Wang e colaboradores[13], onde cada camada do filme é tratada analogamente a um sistema
constituido de ¢ capacitores associados em série. Deste forma, a susceptibilidade total serd

obtida por

l
1+y "= %Z(Hxn)’l, (4.18)
n=1

onde ¢ ¢ o nimero total de camadas (tamanho do filme).
A partir das Eqgs.(4.14)-(4.16) e usando a defingdo Eq.(4.17) encontramos as susceptibili-

dades do filme fino para cada camada que sao dadas por

X, = G (T, J,, Jomy,my)x, + Gy (T, J,, Jymy,my)x, + G, (T, J,, Jomy,my), (4.19)
Xn = anl(T7 J, mn717mn7mn+1)xn71 + Gn(T7 J, mn717mn7mn+1)xn +
Gn+1 (T7 J7 mnfl ) mn7 mn+1 )Xn+1 + G:L (T7 J7 mnfl Y mn’ mn+1 )7 (420)

Xg = G@ (T7 JS’ J’ m@’ m@—l)xl + G@—l (T7 J57 J’ m@’ mé—l)Xl—l + G; (T7 Js’ J’ mé7ml—l)7 (421)

onde as fungées G, (T, J,m,_,,m,,m, ) estdo detalhadas no apéndice B.
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Resolvendo simultancamente o sistema de equagoes lineares dadas pelas Eqs.(4.19)-(4.21)
encontramos {xn,n = 1,...,¢}, como fungoes de {m,} obtidas das Eqgs.(4.14)-(4.16) que de-
pois substituido na expressao (4.18) obtemos a dependéncia da susceptibilidade total com a

temperatura, e que serd analisada a seguir.

4.3.2 Limite de Estabilidade da Fase Ferromagnética

A dependéncia da temperatura de transicdo com o tamanho do filme é um aspecto im-
portante tanto do ponto de vista experimental como tedrico no que diz respeito aos vérios
parametros do sistema tais como: o tamanho do filme (¢), a estrutura geométrica, os elementos
que compoe o sistema e a excitagao externa. Resultados experimentais mostram que em alguns
filmes ultrafinos T, é pequeno (mas, ndo nulo) somente quando ¢ > fy,;, [um exemplo é o filme
de Ni em Cu(100)[5], onde para uma monocamada do filme ¢ = 1 ¢ ndo magnétical. Desde
entao as pesquisas por materiais com essas caracteriticas tém tido um considerdvel interesse.

Teoricamente, para a reproducao dos resultados experimentais da temperatura critica do

filme fino tem sido usada a seguinte relacao de escala[14, 15, 16]

T.(0) = T, (00) <1 — %) ) (4.22)
onde T,(00) é temperatura de Curie para o bulk e A dependem do tamanho do filme. A constante
A pode ser interpretada com o nimero de monocamadas com temperatura de Curie nula.

Considerando que o sistema seja tratado via modelo de Heisenberg, o teorema de Mermin-
Wagner requer que a temperatura de transi¢ao seja nula para o Heisenberg isotrépico bidimen-
sional (¢ = 1). Entretanto, foi mostrado que mesmo uma pequena anisotropia leva o sistema a
um ordenamaneto magnético com temperatura de transicao diferente de zero, mesmo em duas
dimensoes[17], assim sendo como a presente aproximagao introduz uma certa anisotropia para
uma unica camada (¢ = 1) obtemos T} # 0.

Outro interessante aspecto no estudo de filmes finos magnéticos estd relacionado a mudanca
da dimensionalidade, quando ¢ muda ¢ = (pi, (2d) para um ¢ = ¢ (3d). Este fato ¢ influenciado
pela interacao de troca da superficie ser menor comparada ao bulk. A comparacao de resultados
tedricos, para a temperatura critica do filme fino[18], com os resultados experimentais, medidos

em filmes ultrafinos de Ni(001) em substrato de Cu(001) e Ni(111) em W (110)[5], mostram
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T (€) > T2 (¢). Essa diferenca no resultado pode ser devido ao fato que a interacio de troca
foi considerada uniforme em todo o filme fino e também o uso do modelo de Ising para simular
os dados experimentais. No caso do filme de Ni(111) a magnetizagao estd no plano e o modelo
mais apropriado é o XY, enquanto o filme ultrafino de Ni(001) a magnetizagao é normal e o uso
do modelo de Ising seria justificado (usado como primeiro aproximacao) a priori. Mas o fato
de T.[Ni(111)] > T,[Ni(001)] fisicamente implica que o uso do modelo de Ising para simular o
filme N7(001) nao é adequado. Para uma melhor descricdo dos dados experimentais do filme
magnético Ni(001) seria o modelo de Heisenberg isto porque T¢(XY)> T(Heisenberg).

Do ponto de vista tedrico, o modelo mais usado no estudo das propriedades magnéticas de
superficies é o modelo de Ising. Nesta secdo o modelo quantico de Heisenberg é usado para
tratar o filme fino via teoria de campo efetivo em aglomerado de dois spins (EFT-2).

Considerando um filme fino ferromagnético, descrito pelo modelo quantico de Heisenberg
anisotrépico de spin 1/2; sem campo externo, temos o comportamento critico desse sistema
usando o argumento que m, — 0 com a aproximagao da temperatura do seu valor critico e

portanto, tomamos apenas os termos lineares das Egs.(4.14)-(4.16) resultando nas seguintes

equacoes:

ml = [a’l,lOl (07 T’ Js’ J) + al,llO (07 T7 JS’ J)]ml —"_ a’2,100 (07 T’ Js’ J)m27 (423)

m, = a2,n00 (07 T7 J)mnfl + [al,nol (07 T7 J) + al,nlO (07 T7 J)]mn + a2,n00 (07 T7 J)mn+17 (424)

n

m, = [a1,101 (07 T: Js7 J) + Q110 (07 T? ']s7 J)]me + a3 100 (07 Tv Js7 J)mz—w (4'25)

sendo

109



10, (0, T, J,, J) = 30 o’ B, ., f(2,9) |ey—o

2sQay Bys 02,

a, 41,00, T, J,,J) = 3aisajyﬁmazayf(az, Y)
01000, T 1, ) = 0, o (0,8, + 0, 8,) f(2,9) ey=0
ay 101 (0,7, J) = 3aiaiﬁyf(x, Y) |e,y=0
0 (0, T, J) = 30,0, B, (.) |z y=0

\ Ay 00 (07 T, J) = (O‘zaiﬂy + aiaiﬁm)f(x, y) ’z,y:O

z,y=0

(4.26)

onde os coeficientes sao determinados pelo uso da relacao exp(aDy+bDy) f(x,y) = f(z+a,y+b)
e a funcdo f(z,y) é dada por

(fﬂ(Ly) ) senh [W; (z, y)} + % exp(—2K, ) senh [W; (z, y)]
f(a,y) = —=—2 - n T . , (4.27)
cosh (W (z,y)] + exp(—2K,,) cosh [W (,y)]

sendo W: (x,y) = \/(m$y)2 + K, (n, iny)2, com K, =p6J ,K =Kse K =K.

n#l,l

Na forma matricial as Eqs.(4.23)-(4.25) podem ser reescritas na forma AM = 0, onde M &

a matriz coluna das magnetizagoes e A é definida por

a1 00 0 0 0

1510 0 0 0

01b1 0 0 0
R B A 0 | .

0

1 b 1

IxL

onde a = [3a; (0,7, J,,J) —1]/a, (0,T,J,,J) e b= [3a, (0,T,J,,J) —1]/a, (0,T,J,,J), com

’) s -

af(0=T7 I J) =010 <O7T= I J) + a1,110(O7T7 I J)
GS(O,T, JsaJ) = a2,100(07Ta sz]) . (429)
a: 0,7,J,, J) = Q1 no1 0,7,J) + a1 ni0 (0,7, J)
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Admitindo solugao nao trivial M # 0 teremos det(A) = 0. Resolvendo, encontramos de

forma generalizada

det(Ag) = (ab—1)2Dy_3(b) — 2a(ab — 1)Dy_4(b) + a*Dy_s5(b) (4.30)
1 b " \/m /41 b_ \/bQ——4 {41
Dy(b) = —— 5 ] - [71 (4.31)
para b® >4 e
_sin[0(¢ + 1)]

para b? < 4, onde 0 = cos_l(%).
Além da dependéncia da temperatura critica com o niimero de camadas do filme fino e seus
constituintes, hd a influéncia do valor do spin S (% finito ou 0o). Por conta disto, passaremos

agora a tratar o filme fino no modelo de Heisenberg cldssico dado por

H=-> J,8S, S, (4.33)
(i.5)
1 1
onde S; = (Sil, Sj, cee SZ,D) sdo vetores de médulo D (ou seja, |S;| = D?) com D componentes

e J,; ainteracao de troca . Para a simetria Heisenberg temos D = 3. A metodologia usada para
o cédlculo da magnetizacao média via EFT-2 segue o mesmo processo desenvolvido no capitulo
2, secao 2.4, desse trabalho, onde calculamos a funcdo de particao de uma integral no espaco
de fase das varidveis de spin. Portanto, como resultado teremos o mesmo conjunto de equacoes
como as Egs.(4.23)-(4.25) para a criticalidade e linha critica dada pela Eq.(4.31), porém os

valores dos coeficientes sdo calculados a partir da seguinte funcio?:

senh(x +y) + @, senh(z — y)

[o(x,y) = cosh (x +y) + ®,, cosh (z — y)’

(4.34)

Ip_,(DK,)~Ip(DK,)
~ Tp (DR)HI (DK,

Os métodos de aproximacgao usados na mecanica estatistica sao constantemente analisados

com P,

?Para detalhes da obtengdo da Eq.(4.34) ver Refs.[19] e [20].
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na sua eficdcia na investigacao de modelos complexos, onde se deseja compreender o compor-
tamento das grandezas fisicas na obtencao de diagramas de fase, por exemplo. Os filmes finos
constituem um exemplo destes novos sistemas. Uma das ferramentas de cédlculo matematico das
grandezas fisicas é a aproximacao de aglomerados que deve apresentar resultados satisfatérios
em sistemas com alta dimensionalidade quando comparado & métodos rigorosos de simulacao
numérica. O uso da aproximagao axial (eixo facil) gera no sistema uma pequena anisotropia
responsavel pela ocorréncia de transicdo de fase no modelo de Heisenberg isotrépico bidimen-
sional, em desacordo com o teorema de Mermin-Wagner [21].

Alguns resultados tedricos nao fisicos ou anémalos presente no comportamento de grandezas
termodinamicas em modelos quanticos devem-se a trés fatores: (1) o tipo de aproximagao
usada; (2) o efeito do tamanho finito do aglomerado e (3) efeitos competitivos nas interagoes
do Hamiltoniano. Através de diagonalizagdo numérica exata, Bonner e Fisher[22] estudaram
as propriedades termodinamicas do modelo de Heisenberg quéntico de spin 1/2 numa rede
unidimensional F e AF. Considerando a rede finita N = 2 até 11 o calor especifico em fungao
da temperatura foi calculado, variando a anisotropia de exchange. A 3% lei da termodinamica
(calor especifico nulo em T' = 0) foi satisfeita e aumenta até um valor maximo T4, € diminui
posteriomente indo a zero quando 1T — oo na forma ¢ ~ 1 /T2, 0 que caracteriza um sistema
sem transicao de fase. Por outro lado, para o sistema AF o calor especifico apresenta um
comportamento anémalo com a presenca de dois mdximos, um em baixa temperatura e outro
em alta temperatura. Aumentando o valor de N, Bonner e Fisher verificaram que o primeiro
ponto de maximo do calor especifico em baixas temperaturas diminui monotonicamente a zero
quando N — oo, mostrando ser este comportamento andmalo devido ao efeito de tamanho finito
da rede que é altamente relevante na regiao de baixas temperaturas, e que é mais predominante

em sistemas quanticos.

4.3.3 Energia Interna e Calor Especifico

A energia interna por particula relativa da n-ésima camada pode ser calculada tomando
a média do Hamiltoniano (4.1). Faremos isso para uma rede ctibica simples (3 = 6) no modelo
proposto de Heisenberg quantico anisotrépico de spin 1/2, considerando os dois tipos de inter-

acao de troca F e AF. De acordo com o procedimento adotado para o célculo das propriedades
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para filmes finos encontramos o seguinte resultado:
Na idéia de tratarmos o sistema dividido em duas subredes, vamos considerar que a energia

interna do sistema possa ser escrita, para cada camada do filme, na forma

H)  +(H
(H) = oyt 5 o : (4.35)
onde (H) e (H) _ sdo os valores médios das energias para as subredes A e B, respectivamente.

Assim, o valor médio da energia por particula na aprorimacdo axial para uma subrede é dada

por

Wy = = (% [(mSTASw FnSS) + S ) -
(ool + 0,0l 4 Tl ) ST = (ST (4.36)

n %,0 i,n

3 1
onde J, =0, J, =J,=Js, J, =J,a’ =0,a” =38  a¥ =357 (w=4i=1
s s

ev=DB,i=2)paran # 1.

Substituindo (4.36) na Eq.(4.35), a energia interna por particula da n-ésima camada ficard

() {<J [(n.S0807 4,880 )+ 810800 ] ) +
<<Ja ity ) ST )+
(ool +Tsal, + Tonal ) S0 —HW, (4.37)

onde m,, = (S.") (v = A, B).
Os termos que surgem no calculo da energia, Eq.(4.37), relacionados com a funcao de cor-

relacao <S:n Si 6,n> sao obtidos por

(557 - < r {815 E exp(- ﬂH)}>’ .

im Piten Tr {eXp(—ﬁH)}

que a partir da fungao de partigao Eq.(4.8) ficard
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(sisii) = Gz ) (4.39)

onde v =m,y,z com A, = K, n,, Ay =K, n, e A, = K.

Para os termos que envolvem a interacao entre os primeiros vizinhos mais préximos a partir

do uso da técnica do operador diferencial teremos

T {570

2(A,B) (B, A) 2(A,B) i Xp(—ﬂH)}
J’”” Si+5 Sian - Z Ji,i+6 SiJré Tr{exp(—PH)}
67#1 §#1

0 2(A,B)
= ——————(exp|—0) J, .S Dy | ) f(@,9) |4y—o >
A(BDv) 5. < ; e > { v

(4.40)

com v = z,y, D, & o operador diferencial e f(z,y) uma funcdo a ser determinada para o
aglomerado de dois spins.

Aplicando a condigao de contorno para ocaso F (m, = m, = m,) e a teoria EFT, encon-

tramos
F ]. 2 F F
(H), = -3 [Jsﬁ (nm + ny) G, (T,J,,m,m,)+J G, (T,J,m ,m,)+
(6J,m, +2Jm,) Gg (T,J,,m,,m,)|, (4.41)
F 112 F F
<H>n = _5 [Jnﬂ (nz + 77y) Gn]_ (T7 Jn? mnl ? mn717mn+1) + JnGn2 (T7 Jn? mnl ? mn717mn+1) +
(6Jnmn + 2‘]1'L—1777/77,—1 + 2Jn+1mn+l) G:?, (T7 Jn’ mnl ’ mn—l ) mn+l)] ’ (442)
(§
F 1 2 F F
<H>Z = _5 [Jsﬁ(nz +ny) Ggl(T7 Js7m£7m571) +J5Gg2(T7 Js7mé7méfl)+
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(6J,m, +2Jm,_,) GZ (T,J,,m,,m,_,)|. (4.43)

Os coeficientes encontrados nas Egs.(4.41)-(4.43) sdo obtidos quando aplicado a técnica
sugerida, da mesma forma quando calculamos a magnetizagao média do filme fino. Para maiores
detalhes veja apéndice B.

Resolvendo numericamente o conjunto de Eqs.(4.23)-(4.25), para £,T,n,,n, e Js/J fixos,
encontramos as magnetizagoes de cada camada, que substituidas nas Eqs.(4.41)-(4.43) obtemos

as energias médias por camada, entdo definido a energia média total por

l
(H) = % > (H),, (4.44)

encontraremos o calor especifico por derivagao numérica do comportamento da energia interna
u(T) = (H) em fungao da temperatura. Este procedimento tem sido utilizado recentemente

por Kaneyoshi[23] para tratar do filme fino Ising ferromagnético com campo transverso.

4.4 Filme Fino Antiferromagnético

Em comparagao ao filme fino ferromagnético discutido na secdo anterior, o filme fino an-
tiferromagnético tem sido pouco estudado[24, 25, 26]. Nesse sistema as flutuagoes quanticas
podem produzir novos resultados em baixas temperaturas em sistemas nao-homogéneos, como
por exemplo, no modelo de Heisenberg frustrado[27] ou super-redes antiferromagnéticas[28]. Na
Ref.[25] o perfil da magnetizacdo em baixas temperaturas foi analizado, e uma oscilagdo nas
magnetizacoes das camadas do material foi observada para as quatro primeiras camadas. Em al-
tas temperaturas esse comportamento desaparece adquirindo o comportamento comum préximo
da temperatura critica observado em vérios sistemas incluindo o filme fino ferromagnético[29]-
[33]. Nos prévios trabalhos[11, 20], desenvolvemos a técnica do operador diferencial para tratar
do filme fino ferromagnético no modelo de Heisenberg cldssico[20] e quantico[11, 20], onde a
temperatura critica da rede cibica simples foi obtida.

A partir da metodologia apresentada na se¢do anterior, nés estudaremos agora o filme fino
quantico antiferromagnético, na presenca de um campo externo lonigtudinal, numa rede cubica

__)
simples composta de ¢ camadas na direcdo Oz. Esse sistema é descrito pelo Hamiltoniano
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(4.1) com a permuta J, ; — —J,;. Portanto, com a aplicagao da metodologia encontramos as

propriedades magnéticas magnetizacao e suceptibilidade dadas a seguir

4.4.1 Magnetizacao e Susceptibilidade

A equacao de estado para esse sistema é escrita sob a condigao de permutagao da constante
de acoplamento K para —K (sendo K = (3J). Efetuando as mesmas manipulagoes algébricas,
quando tratamos o filme fino ferromagnético, encontramos o seguinte conjunto de equacoes para

as magnetizacoes das ¢ camadas

,(A,B) ZZ[llk HTJ J) 21k (HT‘] J) BA)+
kOqO

T (T gym, L

k+q
1,(B,A)’

(4.45)

31k

n,(A,B) ZZ { LT )+ kq(H’ T, J,) (M, ) + Moy (5.a)
k=0 q¢=0
2
Snkq(H T J) n— 1,(B,A)mn+1,(B,A) ta 4 kq(H T J )( n—1,(B,A) + mn+1,(B,A)) +
2
5nk:q (H T J ) —1,(B,A) n+1,(B,A) +
2 k+q
Snkq (H T J, ) ( 1,(B,A) n+1,(B,A) + mnfla(BvA)mn+1,(B,A))i| mn,(B,A)’ (4'46)
e
3 3 -,
q
Z(AB) ];ZO[”MTJ ‘]) 2£k (T‘] J) Z(B,A) 3lkq(TJ ‘]) £—1,(B,A) ml,(B,A)’
= q:
(4.47)
ondeoscoeﬁmentesallk (HTJ J) Ty (HTJ J)s (HTJ J,), a (HTJ)
QMHTJ) (HTJ) " HT ), (HT,J,),a (HTJ)MMHTJJ)
Ty g " (H,T,J, J) Wy o " (H,T,J, J) 840 apresentados no apéndlce B para o caso AF.

Com o objetivo de estudarmos a termodinamica do sistema AF introduzimos duas varidveis:
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a magnetizacao total m = % (m, +m,) e a magnetizacio staggered m, = 1 (m, —m,), onde

m, ¢ considerada como o pardmetro de ordem de sistema, ou seja, na regiao critica (1" =T,
temperatura de Néel) m, — 0. A introduc@o das varidveis m, = m+ m.e m, = m— m,
nas equacoes de estado desse sistema gera um conjunto de 2¢ equagodes auto-consistentes a
serem resolvidas. Na auséncia de campo externo podemos aplicar a condicado de contorno

m, = —m, = m_ nas Eqgs.(4.45)-(4.47), ficando portanto a magnetizacao total nula (m = 0),

A
resultando num sistema de equagoes com a forma das Eqs.(4.14)-(4.16) e os coeficientes dados
no apéndice B.

No processo do entendimento de um filme fino AF, em que agora estamos interessados, no

cédlculo da susceptibilidade magnética é importante introduzirmos o chamado campo staggered

H

.. conjugado ao parametro de ordem m, (magnetizacao stagerred)[34]. A adigdo do campo

H_, age diretamente na magnetizacao de subrede com as seguintes consideragoes: sobre sitios
pertencentes a subrede A (spin up) o termo Zeeman inserido no Hamiltoniano (4.1) serd dado

por

H,=—H,> 5, (4.48)
€A

enquanto nos sitios pertencentes a subrede B (spin down) teremos

Hy=—Hy Y S, (4.49)
i€EA

onde H, =H+ H_, e H, = H— H_, sao os campos atuantes nas subredes A e B, respectiva-
mente. Portanto, a grandeza fisica importante no estudo da transi¢ao do sistema AF - P(fase

paramagnética), que diverge na temperatura critica, é a susceptibilidade staggered definida por

om >
- ( 8Hst Hst:0

Por outro lado, definimos a susceptibilidade total, ou direta, x que estd relacionada ao
campo externo H e com a magnetizacao total m do sistema, avaliando o comportamento de m

mediante ao campo externo H, teremos para cada camada
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om,,
X, = < 20 ) . (4.51)
H,, =0

Assim, derivando as Eqgs.(4.45) - (4.47) em relagao aos campos H,, e H, fazendo em seguida
H, =0 (e H = 0), encontramos da susceptibilidade staggered e total, na auséncia de campo,

para cada camada do filme dadas por

X1, = GfF (T,J,,J,m,;,m,)x,, + GjF (T, J,,J,m,,my)x,, + G;AF (T,J,,J,m;,m,), (4.52)

n—17 n

Xnu = G:fl (T7 J7 mnfl’mrﬂ anrl)anl,u + G:F (T7 J7m m 7mn+l)Xn,u +
AF
G

(T7 J7 mnfl Y mn’ mn+1 )Xn+1,u + G:LAF <T7 J7 mnfl ) m mn+1)7 (453)

n?

n+1

AF AF AF
:Gg <T7Js7J7me7me—1)qu+Gg,l(TaJ57J7me7me—1)xe—1,u+G2 (T7J57J7mz7me—1)7
(4.54)

X@l/

onde v =t para a susceptibilidade total x e v = st para susceptibilidade staggered ..
Resolvendo as Eqs.(4.52)-(4.54) encontramos a dependéncia de x,, ¢ x com a temperatura

do filme a campo nulo em cada camada. Substituindo estas susceptibilidade na Eq.(4.18)

encontramos as respectivas susceptibilidades do filme de tamanho £.

4.4.2 Limite de Estabilidade da Fase Antiferromagnética

Na presenca de um campo externo longitudinal, o filme fino antiferromagnético Heisenberg
¢é definido aqui como filme fino metamagneto quantico. Obtemos a linha critica da transigao de
fase de segunda ordem, fronteira entre a fase antiferromagnética (AF)(m,, # 0) na regiao de
baixos campos e a fase paramagnética (P)(m,, = 0) em altos campos, fazendo m,, — 0 com a

aproximacao da temperatura do sistema de seu valor critico, onde tomamos apenas os termos
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lineares de m,, nas Eqs.(4.45)-(4.47) quando fazemos a substituicdo m, = m+ m_e m, =

m— m,. Este processo gera um conjunto de 2¢ equacoes que sao resolvidas simultaneamente

produzindo o diagrama T'— H e m,_, (que corresponde ao valor de m_ quando m_, = 0, isto

é, na linha critica) para cada intensidade do campo externo H e o tamanho ¢ do filme. No

capitulo 3 desse trabalho estudamos a criticalidade do bulk do metamagneto Heisenberg usando

da mesma metodologia.

Por outro lado, considerando H = 0 estudamos a dependéncia da temperatura critica com

o tamanho do filme e a razao da interagao de troca Jg (superficie) e J (bulk) A = Jf - 1L

Neste caso teremos m,, = 0 para todo intervalo de temperatura com m,, — 0. O conjunto de

equagoes composto pelas Eqgs.(4.45)-(4.47) torna-se

AF AF AF
m,, = [amm 0,7,J,,J) — alyno(O,T, J,J)m,, + aQJOO(O,T, J,,JJ)m,, (4.55)
AF AF AF AF
m, =a, (0,1, J)m,, ., +la (07T, J)—a 0T J)m,, +a,, (07T J)m,,.,, (4.56)
AF AF AF
m,, = la, ,,(0,T,J,,J) +a, (0T, J,J)m,+a,,07TJ, )m, , (4.57)
com

( AF
a1,1o1

0,7,J,,J) =3a_ a’ 8, a,a, f(z,y) lsy=o

xs syl yYs T Y

ot (0.T,7,,0) =3’ .’ B,.a,a,f(@,y) sy
aso (0.7, 0,.0) = ol (.8, — a,8,)f(2,9) lsy—0
a;,(0,T,J,) = 300’ B, f(2,9) |z.y=0
a" (0,T,J,) = 3’08, f(x,9) oo

AF
a

4 4
\ 2,100 (O7T7 Jb) = <azay5y - azaz/gx)f(x7y) ‘x,y:()

onde a fungao f(z,y) ¢ dada por
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— @) genpy [Wn_ (m,y)} M) exp(2K, ) senh [W: (J;,y)]
_ W, (@) W ()
f(z,y) = : (4.59)

cosh [W (z,y)] + exp(2K,,) cosh [W." (z,)]

sendo W: (x,y) = \/(3:$y)2 + K, (n, iny)2, com K, =38J,, K, =Kse K, =K,.

A partir daqui seguiremos os mesmos passos utilizados quando calculamos a linha critica

para o filme fino F.

4.4.3 Energia interna e Calor Especifico

Analisando os sistema considerando que as interagoes de troca sejam do tipo AF, ou seja,

permutando K — —K e seguindo a metodologia apresentada para o caso anterior, F, encon-

tramos o seguinte resultado para a energia interna AF:

AF

1 2 2 AF
-3 {JsﬁmGu (my, my, mgy,msy, H,T,J,) +J Bn,G , (m;,m,,ms,,ms,, H,T,J, )+

TG (my my, ey s may, HL T, ) + [3,(my —may) + J(my — miy)]

AF

G14 (m17m27m817m827H7 Ta Js) + [3‘]5 (ml + mSl) + J(m2 + m82)]

AF

G15 (mnmzamspmsmHa Ta Js)} - Hm1 (460)

1 2 AF
-3 {J ﬁmGnl (mnfl’mTHanrl?msn—l’msn’manrl’H7 T,J)+

2 AF
J /BnyGnQ (mn717mn7mn+17m$n717m8n7m$n+17H7 T7 J) +

AF
JGn3 (mn717mn7 M1y Mgy 1) Mgy s m3n+17H7 Tv J) + I:J<mn71 - msnﬂ) + 3J<mn - msn) +

AF

J(mn+1 - m5n+1)]Gn4 (mnfl I mn 9 mn+1 9 msn,1 9 m3n7 m5n+1 ) H7 T7 J) +

[J(mn—l + msn—l) + 3J(mn + msn) + J(mn+1 + m8n+l)]

AF

G (m m mn+l7m5n—17m5n’m5n+17H’ Ta J)} - Hmn (4'61)

nb n—17 n’
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1 2 AF 2 AF
(H) = -3 {JS G, (m,m,_ ,ms,,ms,_,HT,J)+J BnG, (m,m, ,ms,ms,_,,HT,J )+
AF
JSGZ3 (my,m,_y,ms,,ms,_, H, T, J,) + [3J,(m, —ms,) +J(m,_, —ms,_,)]

AF

G (mz’ my, Mgy, Mg, 4, H, T, J,)+ [3Js(ml - mSe) + J(meq - m3g,1)]

4
AF

G, (m,,m, ,,ms,,ms, ,,HT, Js)} — Hm, (4.62)

5

onde apresentamos o coeficientes representados pelas funcoes G:f (7 =1,2,3,4,5) no apéndice
B.

O calor especifico serd determinado de forma numérica a partir da curva w(7).

4.5 Resultados e Discussoes

4.5.1 Propriedades Termodinamicas

Apresentamos a seguir o comportamento das grandezas termodindmicas encontradas no
tratamento matemadtico desenvolvido nesse capitulo: magnetizagao, susceptibilidade, energia
interna e calor especifico. Este ultime foi obtida de forma numérica diretamente do gréfico
u(T) através de primeira derivada em realacao a temperatura reduzida k,T'/J. Todos os cél-
culos numéricos foram desenvolvidos com uso do método de Newton-Raphson para sistemas de
equagoes nao lineares associado & decomposigao LU (matriz triangular inferior e superior). Este
estudo foi desenvolvido para um filme fino com diferentes nimeros de camadas com interacoes
do tipo F e AF.

Inicialmente, mostramos na Fig.(4.1) o comportamento da magnetizagao total de um filme
fino F em funcao da temperatura reduzida para vérios valores de ¢, Fig.(4.1a), e para um valor
fixo de ¢ com vérios valores do parametro J/J, Figs.(4.1b) e (4.1c), comparando as curvas com
a obtida para o bulk. A medida que crescemos o mimero de camadas na estrutura do filme,
a magnetizacdo tende ao comportamento do bulk, ocasionado pela diminuicao dos efeitos de
superficie. Para Js/J < (Js/J), 1. @ superficie estd fracamente acoplada e a magnetizagao do

filme ¢ menor do que o bulk, e quando Js/J > (Js/J) o efeito de superficie ¢ predominante

critico

de modo que a magnetizagao do filme é superior a da magnetizacdo do bulk. Nas Figs.(4.2a e
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Figura 4.1: Magnetizacao do filme fino Heisenberg ferromagnético em funcdo da temperatura
para vérios valores de ¢ com parametro Js/J = 1.0 (a), para ¢ = 10 e vdrios valores de Jg/J
(b) e valores de £ e Js/J (c).

b) temos o comportamento da magnetizacao staggered para o filme fino Heisenberg AF, onde
observamos comportamentos similares ao do caso F.

A existéncia de ordenamentos diferenciados variando o valor da razao Jg/J, na anélise do
comportamento da magnetiza¢ao em filme fino préximo a criticalidade, é observada na Fig.(4.3)
para o caso F de tamanho ¢ = 10. Na Fig.(4.3a) usamos Js/J = 1.0 e observamos um efeito
maior na magnetizagao, quanto a sua mudanca, em spins presentes & camadas préximas as
superficies ({ = 1 e £ = 10) que aumenta com o aumento da temperatura. Neste caso, temos

Js/J < (Js/J)

2

i, = 1.349 e portanto o efeito de superficie ¢ menos predominante do que
o bulk, conseqiientemente a medida que penetramos no interior (aumentando n), o sistema
fica mais correlacionado aumentando assim a magnetizagao monotonicamente com aumento de

n. Observe a simetria na curva m,(7T") em fungao de n, ou seja, mi(T) = my(T), ma(T) =

my—1(T),.... Em particular, para ¢ = 10 temos: mi(T") = mio(T), ma(T) = mg(T),m3(T) =
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Figura 4.2: Comportamento da magnetizacao do filme fino Heisenberg antiferromagnético em
funcao da temperatura reduzida para vérios valores de ¢ com Js/J = 1.0(a) e vdrios valores de
Js/J com ¢ = 10(b).

mg(T), ma(T) = m7(T) e ms(T) = me(T). Para T = T.(¢,Js/J) as magnetizacoes de todas
as camadas n = 1,2,...,¢ se anulam simultaneamente, por isto analisamos as curvas para
T < T.. Por outro lado, a medida que a interacao da superficie cresce em relagao ao bulk
(Js/J) temos um fortalecimento magnético da superficie, que serd refletida com um valor da
magnetizagao das bordas maior do que o interior (bulk) e ocorre quando Js/J > (Js/J)

crit.*

Nas Fig.(4.3b e ¢) temos os comportamentos de m,, versus n para Js/J = (Js/J)_ ., e Js/J =

crit.
2.0 > (Js/J),.» respectivamente. Notamos nestes dois tltimos casos, que devido ao forte
acoplamento da superficie (efeito de bordas) a magnetizacao decresce a medida que penetramos
no interior (bulk) do sistema.

Na Fig.(4.4) temos o comportamento da susceptibilidade total do filme fino F em funcao da
temperatura reduzida k,T'/J para £ = 10 e varios valores da razao Js/J, na auséncia de campo
externo. Observamos, também, a influéncia da interacao entre superficie-bulk ao ponto em que
o sistema apresenta transicao de fase, onde inicialmente vimos o mesmo efeito na magnetizacao
do sistema. A susceptibilidade staggerd associada ao pardmetro de ordem para o filme fino AF
terd o mesmo comportamento do apresentado para o filme fino F, ou seja, hd também ocorréncia
de divergéncia quando 1" = T, onde T, > T.

Na Fig.(4.5) mostramos o comportamento da susceptibilidade total de um filme fino AF

quando variamos os valores da interagao superficie-bulk para um filme fino com ¢ = 10 camadas.
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Figura 4.3: Perfil da magnetizagao de cada camada de um filme fino Heisenberg ferromagnético.
Na ordem decrescente apresentamos as curvas para % = 0.5,0.7,0.8,0.9 ¢ 0.98 com o
J

parametro Jf =1.0(a), (). = 1.349(b) e Jf = 2.0(c).
Neste caso, a transicao de fase é caracterizada pelo ponto de maximo em 7' =T, .

A energia interna e o calor especifico sao mostrados nas Figs.(4.6) e (4.7), respectivamente,
para os filmes finos F' e AF em funcdo da temperatura com os diferentes valores das interacoes
de troca. Observamos novamente a influéncia do parametro da interagao de troca no sistema.
Temos a descontinuidade do calor especifico na temperatura critica, com 7, < T, de acordo

com resultados de grupo de renormalizagao[35].

4.5.2 Filme Fino Metamagneto

No capitulo anterior apresentamos as propriedades termodindmicas do metamagneto quan-
tico de spin 1/2 para uma rede cibica simples com aglomerado finito no interior do sistema,
ou seja, o bulk onde observamos a influéncia da interacao de troca interplanos descrita com

J1 = AJ. Apresentaremos a seguir os resultados das propriedades termodindmicas para um
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Figura 4.4: Comportamento da susceptibilidade longitudinal de um filme fino Heisenberg quan-
tico ferromagnético para uma rede cibica simples de spin 1/2 para ¢ = 10 com vérios valores
do pardmetro J—JS

filme fino metamagneto contendo ¢ = 10 camadas via EFT-2. Neste caso, a interagdo de
troca interplanos ¢ definida por J;, = J (como o fizemos para o filme na auséncia de campo).
Mostramos também o estudo realizado nesse sistema via campo médio (MFT). A influéncia
do campo externo no sistema produz mudanca no comportamento das propriedades termod-
indmicas do filme fino levando a diferentes pontos no qual o sistema apresenta transicao de
fase.

Resolvendo numericamente o conjunto de Eqs.(4.45)-(4.47), para T, H, 7, e, fixos, obtemos
a dependéncia da magnetizacao total m e staggered ms em funcao da temperatura. Na Fig.(4.8)
mostramos as magnetizagoes ms e m em fungao da temperatura para diferentes campos H. O
aumento no valor de H faz crescer a magnetizacao total m do filme enquanto a magnetizacao
ms diminui. A influéncia do campo se traduz no ordenamento dos spins: quando H aumenta
mais spins sao flipados na sua diregao e a magnetizacao total aumenta. Na temperatura critica

T-T

T =T, (H) a magnetizacao staggered ms vai a zero segundo uma lei de poténcia de t = TNM

com 3 = 1/2 (ms ~ —t”) e a magnetizacio total m apresenta um ponto de maximo. A medida
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Figura 4.5: Susceptibilidade longitudinal de um filme fino Heisenerg quéntico antiferromag-

nético para uma rede cibica simples de spin 1/2 para £ = 10 com vérios valores do parametro
J

S

-

que o campo cresce T, (H) decresce.

Quando a aproximagao usada é a de campo médio (MFT-2), as expressoes para as magneti-
zagoes de subrede (A e B), Eq.(4.9), sdo dadas calculando a média dos argumentos das fungoes
hiperbolicas[12]. Na Fig.(4.9) mostramos as curvas ms(T) e m(T") via MFT-2 para o filme fino
metamagneto, com ¢ = 10 camadas, para védrios valores do campo H. Comparando as curvas
das Figs. (4.8) com as das Figs.(4.9) verificamos claramente a equivaléncia (qualitativa) dos
resultados, mas isto ficard justificado o uso de EFT-2 quando analisarmos o diagrama de fase.

O diagrama de fase do filme fino metamagneto no plano 7' — H é apresentado na Fig.(4.10)
para Js/J = 1.0 e vérios tamanhos do filme ¢ = 2,3,5,10 que sao comparados ao resultado
do bulk (¢ = o0), (ver capitulo 3). Obtemos a curva critica T, (H) fazendo m,, — 0 quando
aproximamos da temperatura critica do sistema, onde tomamos apenas os termos lineares de
m,, nas Eqs.(4.45)-(4.47). A linha critica de transi¢ao de fase de segunda ordem ¢ a fronteira

entre a fase antiferromagnética (AF)(m,,, # 0) na regiao de baixos campos ¢ a fase paramag-

nética (P)(m,, = 0) na regido de altos campos. Observamos que os diagramas de fases sao

ns
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Figura 4.6: Energia interna do filme fino com ¢ = 10 camadas para diferentes valores de J—j

numa rede cibica simples descrita pelo modelo de Heisenebrg quéntico de spin 1/2: (a) caso F
e (b) caso AF.

diferentes quando comparamos o bulk com o filme fino. Os resultados mostram que em 7' = 0
a transicdo de fase ocorre para ¢ > 3(3d), 1 < ¢ < 3(regido intermedidria) e ¢ = 1(2d) com
H.(¢) =6.224,5.210 e 4.224, respectivamente, indicando a mudanga no comportamento critico
do sistema. H4 neste caso um comportamento distinto de T, (H, ¢) quando ¢ = 3 na regiao de
baixa temperatura (limite critico da dimensionalidade do sistema), onde observamos a mudanga
na curvatura na qual o sistema vem tendendo para um campo critico em duas dimensoes mas
finalmente atinge um valor de campo critico tridimensional. Este fato mostra a presenca de um
crossover 2d — 3d, de acordo com medidas experimentais[5].

Na Fig.(4.11), para ¢ = 10 e J;/J = 1.0, mostramos a susceptibilidade magnética total
em funcao da temperatura para diversos valores do campo H na teoria EFT-2 [Fig.(4.11a)]
e MFT-2 [Fig.(4.11b)]. Observamos que com o aumento do campo H o ponto de mdximo
desloca-se de forma gradual em dire¢do a 7' = 0. Para altos valores do campo magnético (2 <
H/J < H./J), observamos um comportamento andémalo em baixas temperaturas semelhante ao
comportamento para o bulk (¢ = co) na Fig.(3-8b). Esta analogia entre o filme Heisenberg AF e
o Heisenberg AF quase-2d para a susceptibilidade na regiao de baixas temperaturas, certamente
poderd ser explicada na discussao de filmes finos com interacoes pequenas entre camadas.

Os resultados da energia interna e calor especifico sdo apresentados nas Figs.(4.12) e (4.13),

respectivamente. O calor especifico obtido por EFT-2 (4.13a) e MFT-2 (4.13b) sao bastantes
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Figura 4.7: Dependéncia do calor especifico do filme fino Heisenberg isotrépico de spin 1/2
obtida por deriva¢do numérica dos resultados da energia interna da Fig.(4.6): (a) caso F e (b)
caso AF. Apresentamos as curvas para £ = 10 e ¢ = oo.

simulares, onde nao observamos nenhum comportamento anémalo em baixas temperaturas.

4.5.3 Comportamento das Temperaturas Criticas

Na Fig.(4.14) apresentamos a temperatura critica como fungao do tamanho ¢ para difer-
entes valores da interacao superficie-bulk A = % — 1no filme fino com valores de spins finito
[T. e T, Heisenberg quéntico] e infinito [TrHeisenberg classico]. Neste caso vemos que os dia-
gramas de fase sao diferentes dos apresentados, no capitulo 2 desse trabalho, para um sistema
semi-infinito. A principal diferenca estd no fato do filme fino ndo apresentar temperaturas
criticas T: N (temperatura critica de superficie) e ch, > Mas uma temperatura bem definida T,

a qual depende do tamanho do filme. O novo ponto multicritico (AS’AF) pode ser definido

com um valor particular de A" onde a temperatura critica do filme ¢ T, (¢) ndo depende

FAF
C

2

de ¢. O valor numérico de A é o mesmo do encontrado para o sistema semi-infinito. A

Fig.(4.14) mostra que para AT s AS’AF a temperatura critica T, \ (¢) do filme é menor do

b . .
que a temperatura T do bulk, e aumenta com o crescimento do valor de ¢ aproximando de

L. b F,AF F,AF . .
forma assintética da temperatura 7" . Para A = A, , a temperatura critica T ({) in-

L. b FAF F.AF . , .
depende de /, e ¢ igual a T . Quando A > A", a temperatura critica do filme é maior
b s . .. . . . .
doque T  eT ., secomparado ao sistema semi-infinito, diminuindo com o aumento de /.

Comparando as temperaturas criticas do filme fino F com AF temos T, (¢) > T.(¢) para o caso
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Figura 4.8: Dependéncia da magnetizagao em funcao da temperatura reduzida para o filme fino
metamagneto via EFT-2 com Jg/j = 1.0 e vérios valores de H: (a) magnetizagdo staggered e
(b) magnetizagao da total.

quantico e T\, (¢) = T, (¢) para o cldssico. Para o modelo cldssico D-vetorial a criticalidade é
invariante pela troca do sinal da interacao de troca no Hamiltoniano, isto é, o modelo D-vetorial
F é isomorfo ao AF, na auséncia de campo externo.

Na Fig.(4.15) apresentamos a dependéncia da temperatura reduzida em fungao da razao da
interagao de troca superficie-bulk Jg/J, para vérios valores de ¢ para o filme fino Heisenberg
quéntico [Fig.(4.15a) F e Fig.(4.15b) AF] e cléssico [Fig.(4.15¢)]. Acima do valor critico A, =
0.349, AfF = 0.346 ¢ A, = 0.332 [linha pontilhada na Fig.(4.15)] para o sistema semi-infinito
quantico (F e AF) e cldssico, respectivamente, a temperatura de transigdo aumenta com o
incremento de ¢ no filme, enquanto que abaixo de A, ela diminue. Isto ocorre porque a influéncia
da interacao de troca da superficie, Js, diminui com o incremento de ¢ e para um dado valor
da razao Jg/J, a temperatura de ordenamento global do sistema progressivamente diminui. No

ponto multicritico A = AS’AF, T. ,(£) é independente de ¢ e igual a Tf v+ Isto & observado na

c,N
Fig.(4.15), onde TZ val : v do sistema semi-infinito estao representados pelas linhas pontilhada
e tracejada, respectivamente. Estudando o modelo de Heisenberg cldssico, Ref.[11], para as
simetrias XY (D = 2) e Ising (D = 1) no presente formalismo (EFT-2) para a rede cibica
simples nds encontramos as temperatura criticas reduzidas k,7T, Cb /J = 5.034,5.031 para as

simetrias Ising e XY, respectivamente. Neste casos A, = 0.317(Ising) e A, = 0.321(XY) e

os comportamentos dos diagramas de fase sao similares ao caso do modelo de Heisenberg e
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Figura 4.9: Dependéncia da magnetizacao em fungao da temperatura reduzida para o filme fino
Heisenberg via MET-2 com Jg/J = 1.0 e vérios valores de H: (a) magnetizagao staggered e (b)
magnetizacao da total.

omitiremos neste trabalho.

A teoria de campo médio (MFT) ¢ uma importante ferramenta no estudo de sistemas com-
plexos na fisica do estado sélido e mecénica estatistica. Quando uma descricao exata do com-
portamento critico de um sistema nao é possivel, podemos analisar qualitativamente o diagrama
de fase e as propriedades termodindmica com uso da MFT. Nesse trabalho quando a aprox-
imacao MFT é usada as expressoes para as magnetizagoes das camadas, Eq.(4.9), sdo dadas
calculando a média dos argumentos das funcoes hiperbdélicas®. Assim, a Eq.(4.9) para o filme
fino ferromagnético com nimero de coordenagao 3 = 3, + 23, no modelo quantico anisotrépico
de Heiseneberg, onde 3, corresponde ao nimero de coordenagao de sitios pertencentes ao mesmo

plano e 3, aos planos adjacentes, fica

m, o~ Q2 senh (W-) : (4.63)
cosh (W_) + exp(—2K,,) cosh [Ky, (1, +1,)]
com
2 9 2
W_ = \/[(30 - 1) Jnmn +31Jn—1mn—1 +31Jn+1mn+l] + Kn (TZz - Uy) ) (4'64)
onde ) = Kérl)JnmnﬂlJnﬁlfiln_lﬂlJHHmHH],Jo =Jy, =0,J, =J,=JseJ, =J, para

3Fizemos esse procedimento no Capitulo 2 desse trabalho para o modelo de Ising como exemplo.
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Figura 4.10: Diagrama de fase no plano H — T para o filme fino Heisenberg quéntico antiferro-
magnético.

n#1,¢,
Préximo da temperatura critica T, podemos linearizar a Eq.(4.63) e encontrarmos os valores
de T, para as vérias estruturas sugeridas nessa secao a partir do conjunto de equagoes geradas

por

m, = (I)n (Kn)[(ﬁo - 1) Jnmn +3d,m,  + 31‘]n+1mn+1]> (4'65)

onde @, (K, ) = 2{cosh[ K, (1, ~1, )| --exp(~2K, ) coshl K, (n, +1,)]} " {[K, (n,—n,)] senb[, (1, —
)} e K, = J,.

Apresentamos na Fig.(4.16) a dependéncia da temperatura normalizada T,(¢) /T.(bulk) como
fungao do tamanho ¢ do filme para o caso em que Js; = J, = J nas redes: FCC(001), FCC(111),
SC(001) e BCC(111). Observamos que o nimero de coordenacao da rede (3, € 3,) ¢ responsavel
pela forte dependéncia da temperatura 7,(¢) com a estrutura da rede. O resultado numérico
mostra que T,[FCC(111)] > T.[FCC(001)] em acordo com resultados experimentais para filmes
finos Ni(001) e Ni(111)(estrutura de rede FCC), isto é, T,[Ni(001)] < T.[Ni(111)][36].
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Figura 4.11: Susceptibilidade total do filme fino Heisenberg AF em funcao da temperatura
reduzida para varios valores de H com Js = J = 1.0: (a) via EFT-2 e (b) via MFT-2.

4.5.4 Classe de Universalidade em Filmes Ultrafinos

A influéncia de tamanho finito no fenémeno critico é um tépico interessante a ser con-
siderado, em particular por causa do avanco das técnicas de crescimento epitaxial necessdria
para uma preparacao precisa de filmes finos, e representa um importante aspecto de materiais
magnéticos nos quais explorar a classe de universalidade testando teorias especificas na determi-
nacao de expoentes criticos e pardmetros de escala. Baseado em argumentos tedricos de grupo
de renormalizacao, e verificagdo de resultados experimentais em védrios materiais magnéticos, a
classe de universalidade é caracterizada por um pequeno nimero de pardmetros como a dimen-
sionalidade do sistema (1d, 2d ou 3d) e a simetria do pardmetro de ordem. Para sistemas com
diferentes dimensionalidades deve haver diferentes valores de expoentes criticos. Por exemplo, o
modelo de Ising 3d (bulk) apresenta v = 0.63(expoente associado ao comprimento de correlagao
&~ |t|_y) enquanto no limite 2d tem valor exato v = 1.00. Os sistemas quasi-bidimensionais
oferecem oportunidades para o estudo do efeito de tamanho finito associado ao fato de que se
pode modificar a estrutura e a composicao das superficies e os filme finos usando modernas
técnicas da ciéncia de superficies.

Com vimos na sec¢ao anterior, a temperatura critica T, depende do tamanho do filme fino,
T.(¢), aproximando-se da temperatura do bulk T;.(co) por um fator de escala ¢ (que é o nimero
de camadas). A relacdo de proximidade T.(¢) com T.(co) pode ser descrita por uma lei de

poténcia dada pela Eq.(4.22), caracterizada pelo um expoente \.
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Figura 4.12: Dependéncia da energia interna com a temperatura para vérios valores de H de
um filme fino Heisenberg AF via EFT-2 (a) e MFT-2(b), onde Js = J = 1.0.

A teoria de escala[37] nos diz que a tamanho finito do filme limita a divergéncia do compri-
mento de correlagao & em T, e 0 expoente \ presente na Eq.(4.22) assume o valor A = %, onde
v & o expoente do comprimento de correlagao 3d, refletindo numa apropriada classe de univer-
salidade. Por exemplo, o valores esperados de A nos modelos 3d de Ising, XY e Heisenberg sao
1.586, 1.492 e 1.413, respectivamente[38].

Investigando o diagrama de fase do modelo quantico Heisenberg de spin-1/2 anisotrépico,
usando MFT, em aglomerado com 2 spins, Eq.(4.65), para diferentes tipos de redes e faces do
cristal, com diferentes nimeros de coordenagao 3, € 3, para sitios pertencentes ao mesmo plano
e planos adjacentes, respectivamente, encontramos os resultados mostrados na Fig.(4.17) para
o modelo proposto (, =1, = 1) e para a simetria planar modelo XY(n, = 1 e, = 0) com
Js=J, =J.

Analisando os resultados, observamos que o nimero de coordenacao da rede (3, € 3,) ¢ re-
sponsdvel pela forte dependéncia de T.(¢) na estrutura da rede. Numericamente, resolvendo o
conjunto de equagoes geradas a partir da Eq.(4.64) encontramos T.[FCC(111)] > T.[FCC(001)],
porque o nimero de coordenagdo no plano (3,) da estrutura FCC(111)(3, = 6) ¢ maior do
que FCC(001)(3, = 4), onde qualitativamente os resultados para T,(¢) estdao de acordo com
os dados experimentais(discutido na segao anterior). Na Fig.(4.17) temos a dependéncia de
Te(¢) com (¢ variando entre 10 e 20 camadas numa escala log-log para a determinacao do ex-

poente critico A com o uso da Eq.(4.22). Para as quatro orientacoes de superficies sugeri-
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Figura 4.13: Calor especifico em fungao da temperatura reduzida para o filme fino Heisenberg
AF com Js; = J = 1.0 com vérios valores de H, obtido por deriva¢do numérica da Fig.(4-12):
(a) EFT-2 e (b) MFT-2.

das [FCC(001), FCC(111), SC(001) e BCC(111)] todos os resultados obedecem um comporta-
mento linear com aproximadamente a mesma inclinacao para um modelo escolhido, ou seja,
ANH) ~ 1.65 (Fig.4.17a), A(XY') ~ 1.76 (Fig.4.17b), e estao qualitativamente de acordo com
a hipdtese da classe de universalidade. Devemos mencionar, que apesar de termos analisado a
classe de universalidade dos filmes finos usando MFT-2, esperamos resultados qualitativos (e
talvez até quantitativos) semelhantes ao usarmos EFT-2. Portanto, ndo analisamos estes aspec-
tos pelo uso do operador diferencial por envolver cdlculos analiticos demasiadamente grandes e

desnecessdrios no momento.
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Figura 4.14: Temperatura reduzida T,(¢) como func¢ao do tamanho do filme ¢ para vérios valores
da razao interagao superficie-bulk A" A linha pontilhada corresponde a temperatura critica
do bulk. (a) Heisenberg quantico, (b) Heisenberg classico.
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Figura 4.15: Temperatura critica reduzida T, (¢) como fungao da razao da interagdo de troca
Jg/J, para vérios valores de ¢. As linhas tracejada e pontilhada correspondem ao sistema com
¢ — oo (semi-infinito) e a temperatura do bulk, respectivamente. (a) Heisenberg quantico F,
(b) Heisenberg quantico AF, (c¢) Heisenberg cléssico.
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Figura 4.16: Dependéncia da temperatura normalizada T¢(¢)/Tc(bulk) para o modelo de Heisen-
berg em redes com estrutura SC(001), BCC(111), FCC(001) e FCC(111) com Js = J, = J[29].
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Figura 4.17: Expoente critico A utilizando o modelo XY (a) e Heisenberg (b) para quatro tipos
de redes em um filme fino com 20 camadas[29].
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Capitulo 5
Super-Rede Magnética

5.1 Consideracoes Gerais

Um maior controle no crescimento de filmes magnéticos se deu pelo avango na moderna
ciéncia do vdcuo, em particular a técnica de crescimento epitazial. E possivel, hoje, construir um
filme magnético camada por camada conhecendo ainda o tipo de dtomo constituinte do sistema.
A presenca de dtomos diferentes na estrutura do filme magnético modifica as propriedades fisicas
deste filme, ja que a interagao de troca entre eles depende das caracteristicas de cada dtomo[1].

A estrutura de um filme pode ser formada com camadas alternadas de dtomos magnéticos
(do tipo F e AF) e ndo magnéticos (podendo serem considerados como impurezas) ou constituido
apenas de dtomos magnéticos. Outros aspectos importantes, que alteram as propriedades fisicas
de super-redes, estao relacionados ao tamanho da célula unitéria e a topologia global da rede.
Isto tem motivado tanto estudos tedricos[2]-[11] quanto experimentais[12, 13] desses sistemas.

Estudos realizados em filmes de Ferro (Fe) crescido em monocamadas de Ouro (Au) e
Gadolineo (Gd) crescido em Tungsténio (W), mostram o comportamento critico e a variagao
das propriedades fisicas com o nimero de monocamadas presentes na estrutura[l3, 14]. Resul-
tados experimentais como esses serviram de guia para a elaboragao de condicoes de contorno
apropriadas na aplicagao dos diferenciados modelos estatiticos utilizados na literatura.

Usando o formalismo teérico de Ginzburg-Landau, Fishman, Schwable e Schwenk[4] en-
contraram a temperatura de transicao e o espectro das ondas de spin para um sistema de

multicamadas periodicamente alternadas de dtomos ferromagnéticos diferentes. O ponto em
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que o sistema sofre transi¢do de fase foi objeto de investigacao no trabalho de Tilley[6] uti-
lizando o formalismo de Landau na determinacao da temperatura critica de védrios sistemas.
Essa metodologia apresenta maiores condi¢oes de contorno além da inclusao do sinal da inter-
acao de troca na superficie delimitadora.

Barnds[7], derivou um conjunto de equagoes gerais de dispersao para o bulk e a superficie
magnética polarizada, no estudo de super-redes com nimero arbitrario de monocamadas difer-
entes. Tais equacoes sao aplicadas nos modos magnetostaticos e propagacao de onda retardada
na geometria de Voigt[8]. Usando o modelo de Heisenberg, Ma e Tasi[9] estudaram a variacao
no comprimento de onda de modulacao com a temperatura de Curie no tratamento de uma
super-rede magnética, onde os resultados concordam qualitativamente com experimentos em
filmes de Cu/Ni[10]. Super-redes compostas por materiais do tipo F e AF, dsipostos de forma
alternadas foram investigadas por Hinchey e Mills[2, 3].

Teoricamente, tratamos um sistema magnético numa estrutura de super-redes, considerando
uma rede cristalina infinita no plano XY com duas superficies delimitadoras na direcao axial
(eixo (—)2) Considerando que o sistema seja constituido de dois tipos de materiais, A e B, rela-
cionamos essa composicao ao filme fino fazendo as interacoes de troca nas superficies assumirem
valores diferentes e associados aos tipos de materiais, como também nas interacGes interplanos
e entre planos no bulk. Podemos considerar as interacoes entre elementos de mesmo plano
por J,, se os mesmos pertencerem ao material do tipo A e J, ao material do tipo B. Para as
interagoes entre os planos tomamos a interagao por J,,, onde essa diferenca(entre os material
A e B) pode ser no sinal da interagao de troca. Isto ocorre no sistema constituido por Fe/Gd
e Co/Gd[15, 16], onde Gd, Fe e Co sao materiais ferromegnéticos, mas quando arranjados for-
mando a estrutura Fe/Gd e Co/Gd as interagoes entre planos sdo antiferromagnéticas[17, 18].
De outra forma, a magnitude dos spins dos materiais A e B podem ser diferentes. Campos
anisotrépicos podem alinhar os spins de um dado material, por exemplo A em paralelo no bulk,
enquanto os do tipo B na interface assumem uma dire¢do perpendicular[19, 20].

Os tratamentos teéricos via modelo de Heisenberg foram pouco explorados na literatura[21,
22]. No entanto, a introdugao deste modelo possibilitou verificar as excitacoes elementares dos
spins localizados em cada sitio da super-rede.

A partir dos trabalhos de Bloch[23], Holstein e Primakoff[24] e Kubo[25], alguns autores
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lidaram com as excitacoes de ondas de spin em sistemas de filmes finos com poucas camadas,
onde apresentam ordem magnétical26]-[28]. E geralmente aceito que para estruturas de rede
mais complexas, isto é, para o caso em que o niimero de spins por célula unitdria é maior que
dois, o problema nao pode ser resolvido explicitamente em termos dos elementos de matriz de
cada vetor . Geralmente, utiliza-se métodos numéricos para resolver o problema[28]-[30] e
resultados contraditérios sao obtidos devido a diferenga de métodos empregados|26],[31]-[33].

Entre os mais interessantes sistemas de super-redes magnéticas estao aqueles que apresen-
tam alguma tipo de acoplamento antiferromagnético. Neste caso a interacao de troca favorece
algum tipo de alinhamento antiparalelo, enquanto que havendo campo externo, esse favorece
um arranjo do tipo ferromagnético. Sendo assim, essas estruturas apresentam resultados inter-
essantes no regime de transicao de fase, onde a temperatura depende do tamanho da super-rede
e do campo externo.

Um exemplo interessante de super-rede magnética é a formada por Gd/Y[34, 35], onde
Y é um material ndo magnético. Embora os dtomos de [trio ndo sejam magnéticos, quando
arranjados aos de Gadolinio hd um efeito antiferromagnético entre eles. Se um campo mag-
nético for aplicado paralelo as camadas, o sistema terd um arranjo macroscépico antiferromag-
nético. Yafet e colaboradores[36, 37] mostram que isso se d4 essencialmente devido a interacao
RKKY (Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida). A interagdo RKKY ¢é usada para tratar sistemas em
que existem impurezas magnética e nao magnéticas num substrato. Neste caso, uma impureza
magnética polariza os elétrons do géds de elétrons quando proximos a estes levando informagao a
outro dtomo magnético. A interacao resultante é de longo alcance e tem um valor oscilante, de
modo que podemos ter, dependendo da distancia entre os vizinhos, interagoes Ferromangéticas

(F) ou Antiferromagnéticas (AF):, ou seja

J(R) ~ Alsen (2k,R)] / (2k,R)" | (5.1)

onde k, é a vetor de onda de Fermi e R a distancia entre duas impurezas magnéticas. Obser-
vamos que a interacao de troca é oscilante e que dependendo da distancia R entre as impurezas
pode ter valor positivo ou negativo. Ao invés de somente considerar duas impurezas com um
dado spin, Yafet considerou dois planos constituidos de impurezas e mostrou que a interacao

de troca ainda é oscilatéria
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Figura 5.1: Comportamento experimental da magnetizacao a campo nulo para o sistema com
multicamadas de Gd/Y com func¢ao do nimeros de camadas de Y.

J(2) ~ Bsen (2k,2)] /2, (5.2)

onde z e a distdncia entre planos.

O comportamento oscilatério da interagao de troca como fungdao do espacamento entre
camadas do filme com estrutura de super-rede formado por Gd/Y foi demonstrado experimen-
talmente por Kwo et al[34]. O resultado experimental para a magnetiza¢do a campo nulo como
funcao do nimero de camadas de Y é apresentado na Fig.5.1 para um sistema constituido de
multicamadas de Gd/Y. Podemos entender que a interacao de troca desse sistema é F onde
a magnetizacao é diferente de zero e AF quando é proxima a zero indicando que os spins de
Gd interagem antiparalelamento com seus vizinhos. Um série[38] de estruturas (Fe/Cr, Co/Ru,
Co/Cu) foram estudadas, onde as camadas constituidas de 4tomos nao magnéticos media uma
interagao de troca entre as camadas de dtomos magnéticos. Como no caso do Gd/Y a interacao
de troca F ou AF depende do espagamento entre as camadas do filme.

Em sistemas diluidos, substancias como Cs,Cl;, DyPo,, Fe,Mg, ClI,, Fe Co, CI, e
Mn, Te, sao bem descritas quando tratadas através do modelo de Ising. Tais estruturas podem
ser sintetizadas pois cada monocamada ¢é regulada em escala atomica[39]. Kaneyoshi et al[40],

mostraram que fenémenos fisicos novos aparecem quando tratado um sistema de filme fino, via
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teoria de campo efetivo, com dilui¢ao na superficie. Usando o modelo de Ising diluido no estudo
do filme fino, Ferchmin e Maciejewski[41], observaram que a fase magnética da superficie pode
aparecer quando a concentragao de dtomos magnéticos na mesma ¢é bastante alta.

Os casos mencionados anteriormente sdo concernentes a sistemas de Ising com spin 1/2. No
caso em que S = 1, as propriedades do bulk de sistemas magnéticos no modelo de Ising[42],
sistemas magnéticos semi-infinitos[43] e filmes finos magnéticos Ising[43]-[46] sdo discutidos,
porém, dificuldades matematicas sao introduzidas em estudos de super-redes para spins maiores
que 1.

Aouad e colaboradores[47] trataram uma super-rede ferromegnética no modelo de Ising de
spin 1 diluida e encontraram os diagramas de fase e suas propriedades magnéticas utilizando
teoria de campo efetivo associada & distribuicao de probabilidade relativa a varidvel de spins
desenvolvida por Tucker e Saber[48] e observaram a influéncia da concentragao de dtomos nas
propriedades fisicas da estrutura. A super-rede Heisenberg nao tem sido tratada na literatura

via teoria de campo efetivo. Por isto a motivagdao de estudar neste trabalho.

5.2 Formalismo

Neste momento analisaremos uma super-rede constituida por materiais do tipo A e B.
A estrutura da super-rede serd organizada de forma alternada periodicamente obedecendo a
ordem ABAB...AB, para os casos: i) A e B s@o ferromagnéticos (F), i7) A ferromagnético (F)
e B antiferromagnético (AF) e iii) A e B antiferromagnéticos (AF). Outra configuracdo que
adotodaremos serd AAA...BB, onde o material do tipo A serd F e B AF, respectivamente.
Todas essas configuragoes serao constituintes de um filme fino contendo ¢ camadas conforme
ilustracao, para uma super-rede alternada, na auséncia de campo externo, apresentada na
Fig.(5.2) para uma rede bidimensional.

Trataremos o sistema considerando que apenas a interagao de troca entre os elementos que
compoem a super-rede seja relevante frente aos outros tipos de interagoes magnéticas encon-
tradas, tais como: dipolar, Zeeman, spin-6rbita, etc. O modelo no qual nos propomos a estudar
as propriedades térmica e magnética da super-rede, como também a criticalidade desse sistema

¢ o modelo de Heisenberg anisotrépico quéantico de spin 1/2. Escrevemos o modelo proposto
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Figura 5.2: Representacdo esquematica de uma super-rede de materiais A e B configurados de
forma alternada periodicamente em duas dimensoes.

através do seguinte Hamiltoniano

H= =3y (S]] +0,8'8)) + 578 | ~ Y8, (5.3)
(6,3) i

onde J;; ¢ a energia de interacao de troca e H o campo externo. Para J;; > 0 teremos interacao
F e J;; < 0 interacao AF. Considerando a super-rede magnética, a energia de interacao de troca
assumird os seguintes valores: J;; = J,, para sitios pertencentes a superficie livre constituida
de material do tipo A, J;; = J,, quando a superficie livre for constituida de material do tipo
B, Jij = J, no interior (bulk) para material do tipo A, J;; = J, no caso em o material seja do
tipo B e Ji; = Jg entre camadas do filme (ver Fig.2). Os termos 7, e 1, sdo os parametros de
anisotropia de exchange, S/ (v = x,y, z) a componente v do operador de spin com a soma feita
sobre os primeiros vizinhos mais préximos. O Hamiltoniano (1) reduz-se aos casos particulares:
i) modelo de Ising (1, = 1, = 0); ii) modelo planar ou XY (1, = 0 e n, = 1) e iii) modelo de
Heisenberg isotrépico (7, = ny = 1).

Na idéia proposta, vamos a seguir calcular as propriedades magnética e térmica para uma

super-rede com as configuracoes mencionadas.
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5.3 Propriedades Térmica e Magnética de Super-Rede

5.3.1 Super-rede alternada F ou AF

A metodologia usada nesse trabalho para descrever a super-rede é escrever o Hamiltoniano
(1) de cada camada (¢), desde a superficie livre A, de um aglomerado de dois spins, até a
outra superficie livre B. Considerando que o filme tenha um nimero par de camadas com
a configuracdo de super-rede ABAB...AB, camadas cujo n = 1 (superficie),3,...,2¢ — 1 s&@o
constituidas de sitios de material do tipo A com interacao de troca J,, e paran =2,...,2( —2
constituido de sitios de material do tipo B com interacao de troca J, .

Aplicando a aproximacdo awial, ou seja, considerando que o sistema tenha uma direcdo
preferencial (eixo @), ficaremos com o seguinte Hamiltoniano reduzido aproximado para a

n-ésima camada

~BH, = K, |(n.ST.S0, 40,88 )*55,‘15:%1}*

B B zA
<Kna1m + anlal,n 1 + KnJrl 1,n+1 + /BH) S +
A A
<Kna2m + K"*1a2,n 1 + Kn+1 2,n+1 + /BH) 2n) (54)

onde K, = 0, K, = 3J,,, K, = p8J,,, K, = 3J, para p = 2,...,2( — 2, K, = (3J, para

bs?
3
z‘:,3,...,2£—1,a;jn:;sz” ,ml_ZS” ,amH—ZSzV (v=Ai=1e

it & ,n g i+ 6 ,n—1 g i+ 6 ,n+1

v=B,i=2)ef=1/k, T (k, € a constante de Boltzmann). Aqui A e B sao indices associados
ao tratamento dado quando dividimos o sistema em duas subredes.
De acordo com a identidade de Callen-Suzuki[49], a média da magnetizagdo por spins de

uma dada subrede, A ou B, para cada camada, m” = <Sj’;> , ¢ obtida por

Trs™ e M
oe- () - (), o

ondev=Ai=1lev=DB,i=2.

Em termos da fungao de particao Z, =T'r {eiﬁH" }, a Eq(5.4) sera dada por

148



y,  /O0InZ,
m! = < I, >, (5.6)

onde z,, = na;, + K, + Knﬂam+1 + GH.

1G5

Portanto, seguindo a metodologia empregada no capitulo 3 para o cdlculo da magnetizacao

de um sistema de filme fino puro, encontramos o seguinte conjunto de equacoes para a super-rede

alternada
3 3 -
q
ml - ZZ |:a’1,1kq T Jas’ Ja ) 2 1kq(T Jas’ Ja )mZ + a’3,1kq<T Jas7 Ja ) m1 ) (57)
k=0 q=0
3 3
Z Z 1 nkq T J Jab) + a2,nkq (T J J )( n—1 + mn+1) + a3,nkq (T7 Jn7 Ja, )m mn+1+
k=0 ¢=0
2 2 2
a (T J ‘] )( -1 + mn+1) + a’5 ,nkq (T7 Jn’ Jab)mnflanrl +
2 k+
Qo (T T 1) (1 gl ) ol (5.8)
3 3 -
q
mé = ZZ |: lfkq(T Jbs’J ) 2£kq(T Jbs’J )mZ +a3,ék (T Jbs7J ) g 1 m[ ) (59)
k=0 q=0

onde usamos a condi¢ao de contorno para as subredes F, m, = m; = m, numa rede ctibica
simples (3 = 6) e quando n par teremos J, = J, e n fmpar J, = J,.

O conjunto de Egs.(5.7)-(5.9), determina o comportamento da magnetiza¢ao com a temper-
atura e a interagdo de troca entre os elementos que compéem a super-rede. Assim, podemos
calcular a magnetizagao de cada camada m, e a magnetizagao total da super-rede m = % >om,
para vérios tamanhos £.

Para construirmos a super-rede alternada AF fazemos a permuta de K — —K no Hamilto-
niano e aplicamos a condigao de contorno para subredes, onde m, = —m, = m, considerando
que no sistema nao exista campo externo. Esse procedimento leva ao conjunto de equacoes

equivalentes as Eqgs.(5.7)-(5.9) com os coeficientes escritos para a super-rede AF. Os coefi-
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Cientes al,lkq (T7 Ja57 Jab)? a2,1kq (T7 Jas’ ab)? a3,1kq (T7 Jas’ Jab)’ al,nkq (T J Jab)7 a2,nkq (T’ Jn7 Jab)7

A )
a3,nkq (T7 Jn’ ab)’ a4,nkq (T J b)’ a5,nkq (T J b)’ a6,nkq (T7 Jn’ Jab)’ al,lkq (T7 J b)’ a2,£kq (T7 Jbs’ ab)
ea,, (T,J,,J,) sdo apresentados no apéndice C para a super-rede alternada F e AF.

? ¥ n) “a ?9n) Ya bs? “a

A suceptibilidade longitudinal magnética total y serd dada por

l
G40 =3 0™ (5.10)
n=1

sendo ¢ é o nimero total de camadas e x,, = <%—n;f> a susceptibilidade longitudinal de cada
H=0
camada & campo nulo. Efetuando os cédlculos para susceptibilidade ,,, encontramos o seguinte

conjunto de equacoes lineares em y

Xl = Gl (T’ Jas’ Jab’ m17m2)X1 + GQ(T’ Jas’ Ja,b’ m17m2)x2 + G3 (T7 Jas’ Jab’ m17m2); (511)
Xn = Gn—l (T? Jn’ Jab’ mnfl ’ mn’mn+l)Xn71 + Gn (T? Jn’ Jab’ mnfl ’ mn7mn+1)Xn +
Gn+1 (T7 Jn’ Jab’ mnfl Y mn’ mn+l )Xn+l + G{n (T7 Jn’ Jab’ mnfl Y mn’ mn+1 )7 (512)

X@ - GZ (T7 Jbs’ t]ab7 mé’ mé—l)XZ + GZ—I <T7 Jbs’ J’ab7 m@’ mé—l)Xé—l + G; <T7 Jbs’ Jab’ mé’ mé—l)’
(5.13)
com as fungoées G, (T, J,,J,,,m m,,m.__,) detalhadas no apéndice C para o caso em que a

n—17 n? n+1

super-rede ¢ F e AF.
Para o célculo da energia interna da super-rede, seguimos a mesma metodologia aplicada ao
filme fino, capitulo 3 desse trabalho, onde obtemos o seguinte resultado para a energia interna

por particula de cada camada

(F,AF) 171 .2 F,AF

= —5 (/.Y

z 11

(1,J,,,J,,m,m,) + stﬁn v

) Tas) Yy 12

(T, J, Jab7m17m2)+

) as’?
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J VF,AF

s 13

(T,J

as?

Jab7m17m2)+

(6J,.m, +2J,,m,) V" gy, my)| s (5.14)

14

(T, J

as?

, 1 : ,
w M = S [V @ )+ TV (T e mm )+

n—17 Tln s Tl 1q

F,AF

Jn Vn3 (T7 Jn? Jab? mnfl ) mn’ mn+1) +

F,AF

v:o(aJ,,J,,m, ,m. m. . )|; (5.15)

"+1) n4 ab? n—17 n n+1

(6J,m, +2J,m, , +2J,m

(F,AF) F.AF F,AF

1 2 2
u[ = _5 [Jbsﬁnx‘/“ (T7 Jbs7Jab7m£7ml—l) + Jbs/Bny‘/gz <T7 Jbs7Jab7mZ7m€—1)+
J VF,AF

s 43

(6J,m, +2Jm, ,) v,

(Ta Js’m£7m£71) +

F,AF
4

(1,J,,m,,m, ,)|. (5.16)

Portanto, as Eqs(5.14)-(5.16) nos dd o comportamento da energia interna por particula para
a n-ésima camada da uma super-rede alternada com configuragoes F e AF. Para uma super-
rede composta por £ camadas, determinamos a energia interna média u através da relacao

4
u = % >~ u, que dd o comportamento médio da super-rede.

n=1
O calor especifico é obtido através do célculo da primeira derivada da energia em relagao
a temperatura reduzida ¢ = k,T/J. Podemos realizar este célculo utilizando recursos da

derivagao numérica diretamente na curva obtida de v em fungao de t.

5.3.2 Super-rede com de camadas F e AF Alternadas

Um aspecto interessante da fisica do estado sélido é a descoberta de novos materiais ou a
exploracao de novas classes de materiais, cujas propriedades fisicas podem apresentar resultados
diferentes dos encontrados nas literatura. O desenvolvimento de novos materiais estd associado
ao estudo de novos compostos arranjados em estruturas de super-redes alternadas. Assim,
pode-se criar novos materiais em laboratério com novas propriedades fisicas. Ainda é possivel

construir super-redes de extraordindria qualidade a partir de compostos semicondutores. As
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super-redes podem ser constituidas de uma variedade de materiais, onde a composicao destes
podem produzir substancias com qualidade superior em comparagao aos compostos tradicionais
(bulk).

Podemos esperar resultados interessantes se formarmos uma super-rede constituida de ca-
madas ferromagnética e antiferromagnética arranjadas de forma alternada, F-AF-F-AF, e com
¢, camadas ferromagnéticas e ¢, camadas antiferromagnéticas (F-F-AF-AF), onde ¢ = ¢, 4 ¢,.
Passaremos a estudar essas combinacoes a partir do modelo proposto supondo nao existir campo
externo atuante. A Fig.5.2 pode representar um esquema, em duas dimensoes, para a primeira
configuracao de super-rede, onde as “bolinhas brancas” representam elementos F e as “bolinhas
pretas” representam elementos AF. Assim, teremos para n impar camadas com material do tipo
F (com ¢ = 1 a superficie F) e para n par camadas de material AF (com n = ¢ a superficie AF),
onden =1,2,3,...¢ (sendo ¢ um nimero par de camadas). Portanto, seguindo o procedimento

apresentado anteriomente, para o modelo proposto, encontramos a magnetizacao, por camada,

dada por
3 3 » - . , .
+q
ml - Z Z |:alylkq (T7 JSF’ JAF) + a2’1kq <T7 JSF’ JAF)m2 + agylkq (T7 ‘]-SF7 JAF)m2 m1 )
k=0 q=0
(5.17)
com n par teremos
3.3 ¢ n » "
m, = Z Z [al,nkq (T, s J ) + Ay kg (T, gy )M,y + mn+1) + Qs kg (T, Jp, JAF)mn,lmnH‘F
k=0 q=0
AF 2 AF 2 2
a4,nkq (T’ JF’ JAF)(mnfl + mn+1) + a5,nkq (T’ JF’ JAF)mn—lmn+1 +
AF 2 2 k+
aﬁ,nkq T’ JF’ JAF) <mn—1mn+1 + mnflmn+1>:| mn q7 (518)

com n impar teremos

3 3
F F F
mn = Z Z [alxnkq (T7 JF? JAF) + a2,nkq (T7 JF? JAF)<mn71 + mn+l) + ag’nkq (T7 JF7 JAF)mnflm'rH»l_._
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2

F 2 F 2
a (T7 JF7 JAF)<mn71 + mn+1) + a <T7 JF? ']AF)mn_lm +

4,nkq 5,nkq n+1
F 2 2 k+q
a/ﬁynkq (T7 JF’ JAF) (mnflmrrrl + mnflmn+1>i| mn Y (519)
e para a (-ésima camada:
3 3
AF AF AF 2 k+q
m, = Z Z [aukq (T, Jar> Jp) + Ay thg (7, Jar> JF)me—l + Qs tq (T, Tsar> JF)mg,l m, ,
k=0 gq=0
(5.20)

sendo os coeficientes envolvidos nas Egs.(5.17) - (5.20) estdo apresentados em detalhes no
apéndice C.

Para a suceptibilidade longitudinal & campo nulo, teremos

F F F
X, =G, (T, Tgps S apsmysmy )X + G, (T, Jops S aps My M) Xo + G, (T, Jops JapsMysm,),

(5.21)
sendo n par
AF AF
Xn = Gn,1 (T7 JF’ JAF’ m,,_,,M,, mn+1)xnfl + Gn (T’ JF7 JAF7 m,_1,My,, mn+1)Xn +
AF AF
Gn+1 (T, Jpsdaps My s M, mn+1)Xn+1 + Gn /(T’ Jpsdapy My 15 M, mn+1)7 (5.22)

com n {mpar

P
1(T’ JF’JAF’mn—l’mn’anrl)Xn—l + Gn (T, Jps gy m m mn+1)Xn +

G:* n—17 n’
F F
Gn+1(T7 JF7JAF7mn71’mn7mn+l)Xn+l +Gn,(T7 JpvjApvm m,,m )7 (5'23)

n—17 n? n+1

e para a f-ésima camada
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AF

AF
Xz =G (Tv JSAF’ JF’ my, me71)Xz+Gg,1 (Tv JSAF7 JF’ m€7m€71)X£71+G

14

AF,
4

(T7 JSAF7 JF ) ml ) ml*l )
(5.24)
No desenvolvimento dos célculos para a determinagao da energia interna dessa configuracao

encontramos o seguinte conjunto de equagoes:

1 2
e = _a{JSFﬂ(nz+77y)Vll(T’JSFv‘]Avalvmz)+V12(T7JSF7JAF7m17m2)+
JSF‘/l3(T’JSF’JAF’m1’m2)+
FAF

[GJSle + (JF +JAF)m2]V14 (T, Jas’Jab’ml’mZ)}; (5.25)

para n par
1 2 AF 2 AF

un = _5 {JAFBUSEV;A (T"]F’JAF’mnfﬂmn’anrl)+JAF677yVn2 (T’ JF’JAFamnflamnamn+1)+

AF
JAFV;Lg (T, s JAF’mnfﬂmn’anrl) +

AF
[6JAan + (JAF + ']F) m,_, + (JAF + ']F) mn+1] Vn4 (T, I JAF7mn71’mn7mn+l)} ;(5.26)

para n impar

172 F F
u, = _5 [JF/B ("7;: +77y) V;u(T? JF?JAF7mn717mn?mn+1) + JFVn2(T’ JF’JAF’m"*“m”’m"*l)—i_

(675, + (Tap + Jp) Moy + (a4 Tp) M) V(T T Ly ymom, )| 5 (5.27)

e para a f-ésima camada

1 2 AF 2 AF
u, = _5{‘] /Bnm‘/gl (TvJSAijvaevme—l)+J5AF/377yV52 (T7JSAF7JF7mé7m€—1)+

SAF

AF
JSAFVB (Tv JSAF’ Jvaevme—l) +
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AF

[GJSAFmZ + (JAF + JF) méfl] V (T7 JSAF’ JF’ mé’ mefl)} ? (528)

4

F FAF
com os termos V,, (T, Jgps I ppy my,my), V.

nj

(T, Ty Japs Mgy ) € Vz?F(Tv Tsar> Jps My, M)
(sendo j = 1,2,3,4) detalhados no apéndice C.

A partir das Egs.(5.25)-(5.26) podemos ver a dependéncia da energia interna com a tem-
peratura e o tipo de interacao de troca. Na se¢ao seguinte, a dos resultados, apresentaremos as
curvas da energia interna para essa configuragao fazendo variar a temperatura do sistema como
também os valores das interagoes F e AF. O calor especifico é cdlculado diretamente utilizando

recursos da derivagdo numérica diretamente na curva obtida de v em funcao de 7.

5.3.3 Super-Rede com Camadas F e AF

Na Fig.(5.3) representa o arranjo para a segunda configuracao que iremos estudar. Temos
nela representado, em duas dimensoes, uma super-rede composta de ¢, camadas F (bolinhas

pretas) e £, camadas AF (bolinhas brancas) sendo ¢, + 1 a interface do sistema.

* o0 * e a
* e @ e e
R
* e @ e oL

Eixo Z

O oo 0 oL+
o o} o o O L2

o O @] O OL-1

Figura 5.3: Representacao esquemdtica de uma estrutura de super-rede de materiais A com
tamanho L, ¢ B com tamanho L.

A partir dos resultados encontrados para a super-rede alternada pura, isto ¢ , F ou AF,

obtidos na secao 4.2.1 deste capitulo podemos escrever a magnetizacao de cada camada como
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combinacao desse resultados, com excessao para a interface. Assim, para n = 1, 2,% — 1 (com

n = 1 a superficie F) teremos camadas F e para n = % + 2, % +3,...,0 camadas AF (com n =/
a superficie AF). A interface ¢ determinada entre as camadas n = £ (F) e n = £ + 1 (AF) .

Nestes estudos consideramos um nimero par de camadas. Ent&o, as equagoes ficam

2
m, = Z Z |:a“1,1kq <T7 JSF’ JF) + Ay 1kq (Ta JSF7 JF)m2 + A3 11q (T7 JSF’ JF)m2 m,o, (5'29)

3 3
k+q
k=0 g=0

paran =1, 2,% — 1 temos

3 3
m, = Z Z [al,nkq (T’ JF) + @3 niq (Tv JF)(mnfl + anrl) + @3 nkq (Ta JF)mn—lanrl_'_

k=0 ¢=0
2 2 2
Ay nrg (T, J)(m,_, + mn+1) T 05 g (T, Jp)m My T
2 2 k+
Qg kg (T,J,) <m%1mwrl + mnflmnﬂﬂ m_ q, (5.30)
quando n = % en = % + 1 encontramos
3 3
m, = Z Z [al,nkq (T, s JAF) T Ay g (T, s JAF)mnfl T Ay kg (7, Jps JAF)mn+1+

k=0 q=0

2
a4,nkq <T7 ']F7 JAF)mnflm'rH»l + a5,nkq (T7 JF’ JAF)(mn+1 + mn«klmnfl)

2 2 2
a’6,nkq T7 JF’ JAF)(mn+1mn71 + mnfl) + a7,nkq (T7 JF7 JAF)mnflmn+1 +

2 2 k+q
as,nkq T? JF’ JAF)mn—lmn+1 + ag,nkq (Tv JF’ JAF)mnflmn-ﬁ-l mn ) (5'31)

onde o coeficientes sdo apresentados no apéndice C.

Paran:§+2,§+3,...obtemos

3 3
mn - Z Z [al,nkq (T7 JAF) + a2,nkq (T7 JAF)<mn71 + mn+1) + a’3,nkq (T7 JAF)mnflm'rH»l_._

2

0
2 2
a4,nkq (T7 JAF)(mnfl + mn+1) + a5,nkq (T7 JAF)mnflm +

n+1
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2 2 k+
aG,nkq (T7 JAF) (mnflmnﬁ»l + m mn+1>:| m q7 (532)

n—1 n

e na f-ésima camada

3 3
2 k+

m, = Z Z |:a/1,2kq (T7 JSAF’ JAF) + Q3 1iq (T7 JSAF’ JAF)me + A3 41q (T7 JSAF’ JAF)mg,l} m, q,

k=0 q¢=0

(5.33)

A suceptibilidade longitudinal & campo nulo ¢ obtida a partir da definigao x, = (ag}f > )
onde m, ¢ a magnetizagdo de cada camada da super-rede aqui tratada. Assim, aplicando_ a
definicao encontramos as mesmas expressoes para a susceptibilidade quando tratamos a super-
rede F, Egs.(5.11)-(5.12), onde devemos ainda trocar Jus — Jgp, Jap — J, € J, — J,, com
a condicao n < % (onde n é o nimero de camadas). Para n > % -+ 1 temos uma super-rede
AF, e portanto as Egs.(5.11)-(5.12) sao configuradas para este sistema, com ja mencionamos
anteriormente na subsecao 5.2.1, com a permuta de Jys — Jg,py Jap — Jp € J, — J,.. No
caso em que n = % en = % + 1, a susceptibilidade tem a mesma forma da Eq.(5.12) com as

fungoes G(T, J,., J ., m,,_,, M, M

) e G(T, Jp, Jymym, ,m,,m, ) dadas no apéndice C.

A energia interna deste sistema ¢é determinada com a combinagao de resultados ja encontra-
dos para a super-rede F e AF. Para n < % temos um sistema F, entdo tomamos as Egs.(5.14)-

(5.16) do sistema F. Para n > % + 1 o sistema AF. Para n = g temos

1 2 F 2 F
u, = _5 {JF/Bannl (T, JF7 JAF7mn717mn7mn+1) + Jpﬁnyvnz(T’ JF’ JAF’m"*“m"’m"“)—i_
F
JFVng(T7 Jps I s MM, mn+1) +
[GJan +2Jpm, | + (JAF + JF) mn+l] V,Z(Ta s JAF7mn—l’mn7mn+1)} ) (5.34)
e paraen = % + 1 obtemos
1 2 AF 2 AF
un = _§ {‘]AFﬁnanl (T7 JF’ JAF7mn—l7mn7mn+1) + JAFﬁnyVng (T’ JF’ JAF’ mn—17mn’ mn+l)+

AF
‘]AFVn?, (T, s JAF’mn—l’mn’mn+1) +
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[GJAan —"_ (JAF —"_ JF) mnfl —"_ 2JAan+l:| ‘/;L (T '] JAF’ mn 17mn’ mn+1)} ) (535)

onde os termos V7 (T, Jpy J gy m,,,m, ) sao detalhados no apéndice C. Portanto, das
/
Egs.(5.29) - (5.33) obtemos a magnetizagdo total m = + > m, bem com a susceptibilidade,
n=1
e da Eq.(5.34) a energia média e posteriormente por derivagdo numérica encontramos o calor

n—17

especifico.

5.4 Comportamento Critico da Super-rede

Nesta segao, estamos interessados nos calculos da criticalidade do sistema caracterizado
por uma super-rede F e AF alternada, onde nessa condicdo a magnetizacao tende a zero.
Conseqiientemente, todos os termos de ordem superiores aos lineares sao desconsiderados, e
obtemos um conjunto de equacgoes lineares. Para uma super-rede F alternada ficamos com o

seguinte conjunto de equacoes:

m, = [ ;101 (T Joor ) a, 110(T J J )]ml + az,mo(T J J ) (5'36)

as? “ab as) Y “as?

m, = a’2,n00(T J J ) no1 T [a1,n01 (Ta Jn’ J ) a’l,nlO(T7 Jn’ Jab)]mn + az,noo(T’ Jn’ J ) M s
(5.37)

me = [ 1 101 (T J J ) l 110(T J J )]ml +a’2,100(T Jbs7J ) (538)

bs? bs?

As Eqgs.(5.36)-(5.38) podem ser reescritas na forma matricial AM = 0, onde M ¢ a matriz
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das magnetizacoes do sistema e A a matriz dos coeficientes, ou seja

agc, 1.0 0 0 O 0 m, 0
1 10 0 O 0 m, 0
0 1 a1 0 O 0 m, 0
0 01 1 O 0 m, 0
=1 1. (5.39)
0 m,
1 a 1
0 00 0 1 by m, 0

Os elementos da matriz A estao associados aos coeficientes das Egs.(5.36)-(5.38) como segue:

[ 1 ,101 <T J Jab) —"_ al ,110 (T J Jab)]

as = o o ; 5.40
2 100 (T Ja57 J ) ( )
b,a: [ 1n01(T Jba7J )+a/ln10(T Jba7Jab)]’ (541)
2 ,n00 (T Jb a? Jab)
b — [ llOl(T Jbs7Jab) +a1 IIO(T Jbs7J )] (5 42)
2 100 (T Jbs’ Jab)
A solugao nao trivial desse sistema serd quando det(4) = 0, encontrando uma relagao

generalizada para o determinante da matriz A dada por

b b
det(4,,) = [asbs - (%S - 73)} det(B,,_,) + {1 - (%S - f)] det(B,,_,),  (5.43)
com a relagao de recorréncia
det(B,,) = (ab — 2) det(B,, ,) —det(B,, ,). (5.44)

Resolvemos a relagao de recorréncia acima obtemos

1
det(B,,) = =

b (0) {sinh[(¢ + 1)0] + sinh(¢0} , (5.45)
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onde ab — 2 = 2 cosh(#).

Para o caso em que ab > 2 nao teremos solucao para a Eq.(5.45), ou seja, raizes reais. Se
ab < 2 teremos valores de § imagindrios (6 = ip) e a fungdo hiperbdlica comporta-se como
fungao trigonométrica de ¢. A solugdo para a Eq.(5.43), a temperatura critica, serd obtida
fazendo det(A,,) = 0 e conseqiientemente ¢ = % . Da Eq.(5.43) podemos obter, a partir
das condigoes acima apresentadas, a temperatura critica do filme fino com a configuragao de
super-rede alternada F e AF de tamanho ¢ (as camadas sdo medidas em unidades de rede e

constantes em nossos célculos).

5.5 Resultados e Discussoes

Nesta secao apresentamos as curvas que descrevem o comportamento das propriedades
térmica e magnética de uma super-rede magnética alternada com interagoes de troca tipo ferro-
magnética (F) e antiferromagnética (AF), como também o comportamento critico do sistema,
no modelo quantico de Heisenberg isotrépico.

O método numérico usado, para a determinacdo das raizes de um sistema de equacoes
acopladas nao lineares, foi o de Newton-Raphson. Nesse processo usamos o método de decom-
posicao LU, onde o sistema de equagoes é reduzido a um par de sistemas triangulares com
matrizes L (matriz triangular inferior) e U (matriz triangular superior).

As grandezas termodinamicas sao agora analisadas segundo o tipo de material (A e B), que
se configura com o tipo de interacao de troca entre eles. Arranjamos quatro tipos de super-
redes: o primeiro construido tendo interacoes de troca do tipo F, arranjados alternadamente
caracterizados por materiais A e B; o segundo tem o memo arranjo mas interagoes de troca do
tipo AF; o terceiro apresenta um arranjo alternado entres substancias com interacoes F e AF;
o quarto, e ultimo, é formado por um conjunto de ¢, camadas de material com interagao de
troca F e ¢, camadas de material com interacao de troca do tipo AF, onde ¢ = ¢, 4+ ¢, (sendo ¢
um nimero par, inclusive para os outros arranjos). Assim, para o primeiro e segundo arranjos
as interagoes de troca sado dadas por: configuracao 1 (J,, = J,, = J, = J, = J, = 1.0),
configuragao 2 (J,, = J,, =0.5, J, = 1.0, J, = 0.5, J, = 0.5), configuragio 3 (J,, = J,, = 0.5,

J, =10, J, =0.5, J, =2.0). No caso do terceiro e quarto arranjos adotamos as seguintes
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configuracoes: configuragao 1 (Jg, = Jg,p = Jp = J,, = 1.0), configuracio 2 (J4, = J, = 0.5
e Jg,p = J,p = 1.0), configuracio 3 (Jg, = J, = 1.0e J,,. = J,, = 0.5). Estudamos
esses arranjos em funcao da temperatura reduzida kBTT, onde em cada configuragao fizemos as

interacoes de troca serem iguais a um miiltiplo de J.

5.5.1 Super-rede com configuracoes F e AF
a) Magnetizagao

A partir do conjunto de Eqgs.(5.7)-(5.9), obtemos o comportamento da magnetizagdo em
fungao da temperatura reduzida, mostrada na Fig.(5.4) para a super-rede F e Fig.(5.5) para
a super-rede AF, no modelo de Heisenberg isotrépico (7, = 7, = 1.0) de spin 1/2 numa rede
cibica simples, para as diferentes configuracoes em um filme com tamanho ¢ = 10. Obser-
vamos que mudangas nas configuragoes modificam as temperaturas criticas dos sistemas F e
AF na ordem: T'(configuraao3) > T(configuraaol) > T(configuraao2). Qualitativamente,
o comportamento da magnetizacdo estd de acordo com o previsto fisicamente nao havendo
descontinuidade, caracterizando assim uma transicao de fase de 2% ordem. Notamos também
que hd um cruzamento entre as curvas de configuragoes 1 e 3, de forma mais acentuada para
a super-rede AF. Este cruzamento se dé pelo fato da magnetizacdo das camadas de material
B serem menores que as das camadas de material do tipo A na configuragao 3, veja Fig.(5.7)
para o sistema F e Fig.(5.9) para o AF. A interagao de troca entre as camadas, J ,, produz o
efeito do cruzamento, com J, = 2J, levando os sistemas a temperaturas criticas TC(S) = 5.413

e TV = 6.414.
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Figura 5.4: Dependéncia da magnetiza¢ ao com a temperatura reduzida para uma super-rede
Heisenberg alternada ferromagnética. Apresentamos as curvas da magnetizacdo para varios

valores das interacoes de troca J,q, Jyq, Jug, Ja, -

Nas Figs.(5.6) e (5.7) para o sistema F, e Figs.(5.8) e (5.9) para o sistema AF, temos a
magnetizagao versus camada (com nimero total de camadas ¢ = 10) para vérios valores da razao
% = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9,0.98, apresentadas em ordem decrescente. Observamos que na
configuragao 1, a magnetizacao da superficie e de camadas adjacentes desordenam primeiro que

as do interior do sistema (bulk). No caso da configuracao 2 temos um comportamento oscilatério

de ordem-desordem nas camadas do filme préximo da temperatura critica T, C(B) = 5.413, e
T ;73 = 6.414 para a super-rede AF. E observado também uma simetria entre as camadas do

filme diametralmente opostas.

b) Susceptibilidade

A susceptibilidade longitudinal magnética para a super-rede alternada F e AF é apresentada
na Fig.(5.10) e Fig(5.13), respectivamente, em funcao da temperatura critica & campo nulo
para as trés configuracoes de interacao de troca propostas. Este resultado é encontrado a partir

das Egs.(5.11)-(5.13).Vemos que a descontinuidade da funcao x(7'), localizada na temperatura
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Figura 5.5: Dependéncia da magnetizagao com a temperatura reduzida para uma super-rede
Heisenberg alternada antiferromagnética. Apresentamos as curvas da magnetizagao para vérios
valores das interacoes de troca J,q, Jzq, Jug, J4, I5-
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Figura 5.6: Perfil da magnetizagao de cada camada da super-rede Heisenberg ferromagnética.
Na ordem descendente apresentamos as curvas para 1'/T, (¢ = 10) = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 e 0.98
com J,g =Jpg=J, =J,=J,5, =10.
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Figura 5.7: Perfil da magnetizagdo de cada camada da super-rede Heisenberg ferromagnética.
Na ordem descendente apresentamos as curvas para 1'/T, (¢ = 10) = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 e 0.98
com J,, =Jyo=J, =05J,,J,, =2J,¢eJ, =10.
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Figura 5.8: Perfil da magnetizagdo de cada camada da super-rede Heisenberg antiferromag-
nética. Na ordem descendente apresentamos as curvas para 7'/7T, (¢ = 10) = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9
e098 com J,, =Jzs =J, =J;=J,, =1.0.
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critica, depende da configuracao adotada. Nas Figs.(5.11) e (5.12) para super-rede F e nas
Figs.(5.14) e (5.15) para a super-rede AF apresentamos a suceptibilidade por camada, com os
mesmos valores de % usados para a magnetizacao. Nessas figuras, as curvas x versus
camada estao em ordem crescentes dos valores de %. Um comportamento oscilatério é
também observado préximo da temperatura critica Tc(g) e TS), mostrado nas Figs.(5.12b) e

(5.15).

c) Energia e Calor Especifico

Nas Figs.(5.16) e (5.19) temos o comportamento da energia interna em fungao da temper-
atura, obtida a partir das Eqs.(5.14)-(5.16), para as super-redes F e AF alternada para as trés
configuracoes. A influéncia da interacdo de troca na energia interna torna o sistema mais cor-
relacionado, caso da configuracao 1, e menos correlacionado para a configuracao 2. Este efeito,
como j& visto na magnetiza¢do, torna a super-rede menos sensivel (configuracdo 1) ou mais
sensivel (configuragao 2) & mudanga de temperatura. A energia interna por camada apresenta
também um comportamento oscilatério proximo a temperatura critica da configuracao 3.

O calor especifico foi obtido a partir de derivacdo numérica da energia interna. A influéncia
da interacao de troca no calor especifico produz um deslocamento do ponto de descontinuidade,
onde sofre transicao de fase. Apesar disto, o comportamento do calor especifico € o fisicamente
esperado, sendo descontiuno em 7' = 7, para o F e T' = T, para o AF, indo a zero quando

T — 0 (3% lei da termodinamica) e 7' — oo.

5.5.2 Super-rede alternada de camadas F e AF

Neste momento direcionamos nossa atencao ao estudo das propriedades térmica e mag-
nética para uma super-rede com camadas constituidas de interagoes do tipo F e AF, mencionado

no inicio dessa se¢ao como terceiro arranjo.

a) Magnetizagao

A partir das Egs.(5.17)-(5.20) obtemos a dependéncia da magnetizagdo da super-rede com-
posta de camadas F e AF. Apresentamos os resultados na Fig.(5.24) para vdrios valores da

interacdo de troca. A mistura de camadas, F e AF, produz na super-rede temperaturas de
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Figura 5.9: Perfil da magnetizagdo de cada camada da super-rede Heisenberg antiferromag-
nética. Na ordem descendente apresentamos as curvas para T'/T, (¢ = 10) = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9
e 098 com J,, =J, =J, =05J,,J,, =2J,eJ, =1.0.

Figura 5.10: Comportamento da susceptibilidade em fun¢ao da temperatura para uma super-
rede Heisenberg ferromagnética alternada com vérios valores da interacao de troca.
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Figura 5.11: (a) Perfil da susceptibilidade magnética de cada camada da super-rede Heisen-
berg ferromagnética. Na ordem descendente apresentamos as curvas para T/T, (¢ = 10) =
0.1,0.5,0.7,0.8,09 com J,g = J o =J, = J, = J,, = 1.0. (b) Para T/T, (¢ = 10) = 0.98.
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Figura 5.12: (a) Perfil da susceptibilidade magnética de cada camada da super-rede Heisen-
berg ferromagnética. Na ordem descendente apresentamos as curvas para T/T, (¢ = 10) =
0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 com J,, = Jyo = J, = 0.5J,,J,, = 05J, e J, = 1.0. (b) Para
T/T.(¢=10) = 0.98.

167



0.4

Figura 5.13: Comportamento da susceptibilidade logitudinal magnética em funcao da temper-
atura reduzida para uma super-rede Heisneberg antiferromagnética alternada. Apresentamos
as curvas da magnetizacao para vérios valores das interagoes de troca J,, J5q, Jup, J4s J5-
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Figura 5.14: Perfil da susceptibilidade magnética de cada camada da super-rede Heisenberg anti-
ferromagnética alternada. Na ordem descendente apresentamos as curvas para T/T, (¢ = 10) =
0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 € 0.98 com J,, = Jyo =J, =J, =J,, =1.0.
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Figura 5.15: Perfil da susceptibilidade magnética de cada camada da super-rede Heisenberg anti-
ferromagnética alternada. Na ordem descendente apresentamos as curvas para 1'/T. (¢ = 10) =
0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 ¢ 0.98 com J,, = J,o = J, =05J,,J,, =2J, ¢ J, =1.0.
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Figura 5.16: Energia interna de uma super-rede Heisenberg ferromagnética alternada para
véarios valores de interacao de troca em funcao da temperatura.
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Figura 5.17: Energia interna por camada para uma super-rede Heisenberg ferromagnética alter-
nada. Na ordem descendente apresentamos as curvas para T'/T. (¢ = 10) = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9
e098com J,, =J,o=J, =J,=J,, =10

Figura 5.18: Energia interna de cada camada da super-rede Heisenberg ferromagnética alter-
nada. Na ordem descendente apresentamos as curvas para T'/7T, (¢ = 10) = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9
e0.98 com J,, =Jze =J; =05J,,J,,=2J,eJ, =1.0.

170



u/d

6 L 1 L I L 1 L I L 1 L I L 1 L

Figura 5.19: Energia interna de uma super-rede Heisenberg antiferromagnética alternada para
véarios valores de interagao de troca em fungao da temperatura.

[

Figura 5.20: Energia interna por camada para uma super-rede Heisenberg antiferromag-
nética alternada. Na ordem descendente apresentamos as curvas para T/T. (¢ =10) =
0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 ¢ 0.98 com J,, = Jyo = J, = Jy = J,, = 1.0.
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Figura 5.21: Energia interna de cada camada da super-rede Heisenberg antiferromagnética alter-
nada. Na ordem descendente apresentamos as curvas para T'/T. (¢ = 10) = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9
e 098 com J,, =J, =J, =05J,,J,, =2J,eJ, =1.0.
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Figura 5.22: Calor especifico de uma super-rede Heisenberg ferromagnética alternada para
véarios valores de interacao de troca em funcao da temperatura.
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trasincao diferentes comparadas aos casos que chamaremos aqui de puros: super-rede F ou AF.
A magnetizagao por camada, veja Figs(5.25)-(5.27), tem comportamento oscilatério quando a

interacao de troca, J, e J,,., sao diferentes. As curvas sao apresentadas, na ordem descen-

AF)

dente, para T/T, ¢=10) = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 e 0.98, também para os outros resultados

yar (

desta subsecao.

b) Susceptibilidade

A suscesptibilidade para a super-rede composta (F/AF) é mostrada na Fig.(5.28) a partir das
Egs.(5.21)-(5.24). Observamos que a composicao leva o sistema a ter um comportamento tipico
de uma super-rede AF, ou seja, a transicao de fase ocorre em temperaturas criticas onde nao
héd divergéncia na susceptibilidade magnética. Essa super-rede comporta-se como uma super-
rede AF pura. Isto pode ser visto também na Fig.(5.32), onde vemos que a energia interna
do sistema estd muito préxima dos valores encontrados para uma super-rede AF pura. Para
desordenarmos o sistema necessitamos fornecer energia térmica com valores préximos ao de
uma super-rede AF pura. A susceptibilidade por camada é apresentada nas Figs.(5.29)-(5.31) e

vemos que o comportamento oscilatorio é mais evidente comparado com a super-rede AF pura.

c) Energia Interna e Calor especifico

A dependéncia da energia interna, para essa composicao dada pelas Egs.(5.25)-(5.28), com
a temperatura é mostrada na Fig.(5.32) para diferentes valores da interagao de troca J, e J, .
As configuragdes 2 e 3 (correspondendo a Jg, = J, =05eJg,, =J,, =1.0,e J,,. =J, =10
ed =J

Sap . = 0.5, respectivamente) apresentam mesma energia interna para temperaturas

préximas de zero. O comportamento da energia interna por camada é mostrado na Fig.(5.33)
para a configura¢ao 1. Para as configuragdes 2 e 3 temos um comportamento andlogo ao da
configuragao 1. O calor especifico é apresentado da Fig.(5.34), onde vemos o seu comportamento

descontinuo na temperatura critica do sistema.

173



0.4

I Jps =Jgg =10
03l Ja=dg=dpg=1.0
2
G02F
o
X
’ e 0s)
Bs = Y9 Jp
01 F Jg=0.5J,
Jag =20,
I Jy=10
0.0 L—
0 1 2 3 4 5 6 7 8

Figura 5.23: Calor especifico de uma super-rede Heisenberg antiferromagnética alternada para
véarios valores de interagao de troca em fungao da temperatura.
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Figura 5.24: Dependéncia da magnetizag ao com a temperatura reduzida para uma super-rede
Heisenberg F e AF numa rede cibica simples para alguns valores da interacao de troca Jg,. e
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Figura 5.25: Comportamento da magnetizagao por camada para a super-rede Heisenberg al-
ternada de camadas F e AF numa rede ctbica simples com interagoes de troca Jg, = Jg,n =

Jp=J,,=10.
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Figura 5.26: Comportamento da magnetizacdo por camada para a super-rede Heisenberg

alternada F e AF numa rede cibica simples com interagoes de troca Jg, = J, = 0.5 e
Jgar = Jap = 1.0,
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Figura 5.27: Comportamento da magnetizagao por camada para a super-rede Heisenberg alter-
nada de camadas F e AF numa rede ctibica simples com interagoes de troca J,, = J, =1.0 e
Jgar = Jup = 0.5.
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Figura 5.28: Susceptibilidade magnética de uma super-rede Heisenberg composta de materiais
F e AF em camadas alternadas numa rede ctibica simples para diferentes interacées de troca.
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Figura 5.29: Valores da susceptibilidade magnética por camada para uma super-rede composta
de materiais F' e AF no modelo de Heisenberg isotrépico para a configuracao 1: Jg, =
Jp =J,,=10.
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Figura 5.30: Susceptibilidade magnética por camada para uma super-rede Heisenberg composta

de materiais F e AFn uma rede ctbica simples para a configuragao 1: Jg, = J, = 0.5 e
Jgap = J4p = 1.0.
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Figura 5.31: Susceptibilidade magnética por camada para uma super-rede Heisenberg composta
de materiais F e AF numa rede cibica simples para a configuracao 1: Jg, = J, = 1.0 e
Jgarp = Jup = 0.5.
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Figura 5.32: Energia interna da super-rede Heisenberg composta de camadas alternadas F e
AF numa rede ctibica simples em funcéo da temperatura reduzida para diferentes interacoes de
troca.
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Figura 5.33: Energia interna por camada para uma super-rede Heisenberg AF numa rede ciibica.
Na ordem descendente apresentamos as curvas para Jg, = J, = Jg,, = J,» = 1.0.
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Figura 5.34: Calor especifico da composicao de super-rede Heisenberg F e AF em fungéo da
temperatura reduzida para diferentes valores da interacao de troca numa rede cibica simples.
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5.5.3 Super-rede composta F/AF

Estudamos uma super-rede composta de ¢, camadas F e ¢, camadas AF (com ¢ = ¢, +
¢,), formando uma pastilha composta de dois materiais diferentes. Ilustramos esse arranjo
na Fig.(5.3). Apresentamos os resultados para trés configuragdes adotadas: configuracio 1
(Jsp = Jopup = Jp = J,n = 1.0), configuragao 2 (Jg, = J, =05 e Jg,, = J,, = 1.0),
configuragio 3 (Jg, = J, =1.0e Jg, . = J,. =0.5).

a) Magnetizagao

A curva da magnetizagdo em fungao da temperatura reduzida é obtida a partir das Eqgs.(5.29)-
(5.33). Na Fig.(5.35) temos a dependéncia da magnetizacao desse arranjo em fungao da temper-
atura reduzida com diferentes valores da interagao de troca J, e J,,. Vemos que as configurcoes
1 e 2 tém a mesma temperatura critica. A influéncia das camadas de material AF, na super-
rede, pode ser observada nas figuras Fig.(5.36) e Fig.(5.37), onde a interacao de troca J, = J .
(configuragio 1) e J,,. = 2J, (configuragio 2), respectivamente. Em ambas as configuracoes
a magnetizacdo das camadas F vao a zero primeiro que as camadas AF, levando o sistema a
temperaturas criticas quase iguais T}, ,, = 4.669(configuragdo 1) e 4660(configuragdo 2). Na

configuracdo 3, onde J, = 2J,,., ocorre o inverso das anteriores [veja Fig.(5.38)].

AF)

b) Susceptibilidade

A curva da susceptibilidade magnética para esse arranjo fica determinada com a combi-
nacao de resultados encontrados para a super-rede pura F e AF Eqs.(5.11)-(5.12). Portanto,
na Fig.(5.39) mostramos o comportamento da susceptibilidade magnética em fungao da tem-
peratura. A transicdo de fase é indicada nos pontos onde a curva da susceptibilidade sofre
descontinuidade, correspondendo a temperatura critica do sistema. Neste caso vemos que a
descontinuidade é mais acentuada comparada a um super-rede AF, porém nédo ocorre a di-
vergéncia que é observada numa super-rede F. Vemos entao, que a composicao das camadas F
e AF produz esse efeito na suceptibilidade.

O comportamento da susceptibilidade em cada camada do sistema é observado nas Figs.(5.40)-
(5.42) para as trés configuragoes sugeridas. A influéncia da interacao de troca produz um efeito

oscilatério em x,, entre camadas F e AF.
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Figura 5.35: Magnetizacao da super-rede Heisenberg com camadas F superposta em camadas
AF em funcao da temperatura reduzida numa rede cibica simples. As curvas sao apresentadas
para vérios valores da interacao de troca F e AF.
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Figura 5.36: Perfil da magnetizacao por camada para uma super-rede Heisenberg composta de
¢, camadas F e ¢, camadas AF com J, = J,, = 1.0, numa rede cibica simples. As curva sao
apresentadas para 17'/T,,, ({ =10) =0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 € 0.98.
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Figura 5.37: Perfil da magnetizagao por camada para uma super-rede Heisenberg composta de
¢, camadas F e ¢, camadas AF com J, = 0.5 e J,,, = 1.0, numa rede cibica simples. As curva
sao apresentadas para 1/T,,, (¢{ =10) =0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 e 0.98.

Figura 5.38: Perfil da magnetizacao por camada para uma super-rede Heisenberg composta de
¢, camadas F e ¢, camadas AF com J, = 1.0 e J,,. = 0.5, numa rede cibica simples. As curva
sao apresentadas para T'/T), ¢=10)=0.1,0.5,0.7,0.8,0.9 e 0.98.
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Figura 5.39: Perfil da susceptibilidade magnética em funcao da temperatura para um super-rede
Heisenberg composta de camadas F e camadas AF para védrios valores da interacao de troca
numa rede ciibica simples.
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Figura 5.40: Susceptibilidade magnética da super-rede Heisenberg composta F e AF por camada
como Jg, = Jg,p = Jp = J,p = 1.0. (a) valores da susceptibilidade para T'/T} ,,. (¢ = 10) =
0.1,0.5,0.7,0.8,0.9, em ordem decrescente. (b) Para T'/T}, ,, ({ = 10) = 0.98.
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Figura 5.41: Susceptibilidade magnética da super-rede Heisenberg composta F e AF por camada
como Jg. =J, =05¢e Jg,, = J,, = 1.0, numa rede cibica simples.
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Figura 5.42: Susceptibilidade magnética da super-rede Heisenberg composta F e AF por ca-
mada como J,, = J, = 1.0e Jg,, = J,, = 0.5. (a) valores da susceptibilidade para
T/T, ,p (£ =10) = 0.1,0.5,0.7,0.8,0.9, em ordem decrescente. (b) Para T/T, ,, ({=10) =
0.98.
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c) Energia Interna e Calor especifico

A energia interna ¢ obtida com a combinacao das Egs.(5.14)-(5.16), quando tratamos a
super-rede com as configuragoes F e AF, e as Egs.(5.34) e (5.35). Mostramos na Fig.(5.43) a
dependéncia da energia interna com a temperatura reduzida com diferentes valores da interacao
de troca. O comportamento da energia interna para cada camada ¢é apresentado nas Figs.(5.44)-
(5.46), onde observamos a mudanga na energia em func¢do do material. O calor especifico
apresenta um comportamento diferente dos casos anteriores. Para um temperatura 7' < 7T .,

a curva mostra um pico, nas configuragoes 2 e 3, que nao caracteriza uma transicao de fase.

u/dJ
&

Jes = daps = Jp = dpe = 1.0
......... e =Jp =056 Jppg=Jdpp= 1.0
........ Jee=Jp=1.0€ Jpp = Jpr =05

4 | -

-5

-6 L 1 L I L 1 L I L 1 L I L 1

Figura 5.43: Energia interna da super-rede Heisenberg composta de camadas F e AF, numa
rede cibica simples, em fungao da temperatura reduzida para diferentes interagoes de troca.

A seguir apresentamos na tabela(5.1) as temperaturas criticas para os filmes finos, com
nimero de camadas ¢ = 10, estruturado em super-redes para as configuracoes sugeridas no
modelo de Heisenberg isotrépico, na teoria de campo efetivo (EFT), associado & tecnica do
operador diferencial. Vemos na tabela(5.1) a influéncia da interacdo de troca na temperatura
critica da super-rede, evidente nas configuracoes 2 e 3, e a influéncia do material observado na
configuragao 1. Na se¢ao a seguir estudaremos o comportamento critico das super-redes para

os arranjos de super-rede alternada F e AF e para camadas alternadas de F e AF.
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Figura 5.44: Energia interna por camada para uma super-rede Heisenberg composta F e AF
numa rede cibica simples. Na ordem descendente apresentamos as curvas para Jg, = J, =
Jgap = Jup = 1.0.

Figura 5.45: Energia interna por camada para uma super-rede Heisenberg composta F numa
rede cubica simples. Na ordem descendente apresentamos as curvas para Jg, = J, = 0.5 e
Joup = J4p = 1.0.
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Figura 5.46: Energia interna por camada para uma super-rede Heisenberg composta F e AF
numa rede ctibica simples. Na ordem descendente apresentamos as curvas para Jg, = J, = 1.0
e Jgup = J4p =0.5.
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Jre =Jape = Jp = dpr = 1.0
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Figura 5.47: Calor especifico da super-rede Heisenberg composta F e AF em funcéo da tem-
peratura reduzida para diferentes valores da interagéo de troca numa rede cubica simples.
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Tabela 5.1: Temperatura critica para um super-rede constituida de materiais F e AF na forma
pura, alternada e composta para o modelo de Heisenberg isotrépico
| Super-Rede | configuragao 1 | configuragao 2 ‘ configuragao 3 |

F 4.869 3.245 5.521

AF 4.967 3.332 5.599
F-AF-F-AF 4.947 3.538 4.109
F-F-AF-AF 4.669 4.660 3.450

5.5.4 Criticalidade da super-rede

Apresentamos os nossos resultados para as temperaturas criticas das super-redes para dois
arranjos: super-rede alternada F e AF e com camadas alternadas F e AF, através dos diagramas
de fases nos planos (7,¢) e (T,c), que sao obtidos das Eqs.(5.43) e (5.45) para o modelo de
Heisenberg isotrépico. Nas Fig.(5.48) e Fig(5.49) mostramos a dependéncia da temperatura
critica com o tamanho da super-rede para diferentes valores das interagoes de troca: J,, = J,, =
J, =J, =J, = 1.0 correspondendo a linha tracejada, J,, = J,, =J, =0.5,J, =1.0eJ, =2.0
a linha continua e J,, = J,, = J, = 0.5, J, = 1.0 e J,, = 0.5 a linha pontilhada. As linhas
horizontais representam as temperaturas do bulk de cada condicao mencionada anteriormente.
Observamos que para valores pequenos de £ a temperatura critica é menor do que a temperatura
do bulk, tendendo a esse valor quando o tamanho do filme é aumentado. Para o caso em que a
interagao interplanos J,, = 2.0(linha continua), ou seja, uma maior interacao entre os planos
das camadas, observamos valores de temperatura critica maiores.

Nas Fig.(5.50) e Fig.(5.51) construimos um diagrama de fase mostrando a temperatura
de Curie como fungdo do parametro de modificagao ¢ associada as interagoes das superficies
(Jug =cJ, e Jyg =cJy) e do bulk, para diferentes tamanhos do filme: / =4,/ =10e (=00 .
A dependéncia da temperatura neste caso é observada apenas para valores pequenos de ¢, onde
o sistema de tamanho ¢ tende a mesma temperatura a partir de certo valor desse parametro. O
aumento do pardmetro ¢ provoca uma maior interacao dos sitios pertencentes ao mesmo plano
(interagao intraplanos), assim o sistema desordena numa temperatura maior.

Para a composigao de camadas alternadas entre F e AF mostramos nas Figs.(5.52) e (5.53).

Neste caso, observamos que o comportamento da temperatura critica com a concentracao é
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Jsg =Jdsa = Ja=Jg =g = 1.0
2+ Ja=Jgg = Jp=05,4,=10 e Jpg=2 0
. Jsp=Jsg= Jg=0.5,J,=1.0 e Jyg=05

Figura 5.48: Dependéncia da temperatura critica T,./J para a super-rede Heisenberg alternada
F numa rede cibica simples com J, = J, e J,, = J (linha tracejada), J, =0.5J e J,, =2J
(linha continua) e J, = 0.5Je J,, = 0.5J (linha pontilhada). Fizemos J = 1.0.

=Jsa=dpn=Jg=pg=1.0
=Jgg= Jg=05J,=10 eJpg=2.0
=Jgp= Jp=0.5,J,=10 eJyg=05

Figura 5.49: Dependéncia da temperatura critica 7,./J para a super-rede alternada AF no de
Heisenberg quantico de spin 1/2 isotrépico com J, = J, e J,, = J (linha tracejada), J, = 0.5J
e J,, = 2J (linha continua) e J, = 0.5Je J,, = 0.5J (linha pontilhada).
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4.5

=100

Figura 5.50: Dependéncia da temperatura critica T./J, da super-rede magnética alternada F
com modificacao das interagoes de troca nas superficies de um pardmetro c, para J, = 0.5J, ,
Jup=05J,ed,=05J,,J,;,=025J,eJ, =10.

44

Figura 5.51: Dependéncia da temperatura critica T./J, da super-rede magnética alternada AF
com modificacao das interagoes de troca nas superficies de um pardmetro c, para J, = 0.5J, ,
J,s=05J,eJ,=05J,,J,,=025J,eJ, =1.0.
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Figura 5.52: Dependéncia da temperatura critica T./J para a super-rede composta F e AF
no de Heisenberg quantico de spin 1/2 isotrépico com Jg, = Jg, . = J, = J,, = 1.0 (linha
contidua), Jg, = J, = 0.5 e Jg,, = J,, = 1.0 (linha tracejada) e Jg, = J, =1.0e J,,, =
J,» = 0.5 (linha pontilhada).
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Figura 5.53: Dependéncia da temperatura critica 7,/.J, da super-rede Heisenberg magnética
alternada com modificagdo das interacbes de troca nas superficies de um pardmetro ¢, para

Jop =CIgpp s Jp =CJyp € Jgup =g s Jyp =y
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Capitulo 6

Conclusao e Perspectivas Futuras

Neste trabalho utilizamos a técnica do operador diferencial via teoria de campo efetivo
(EFT) para estudarmos as propriedades termodinamicas e a criticalidade do modelo de Heisen-
berg com estrutura de filmes finos e super-redes. A influéncia do sinal da interagao de troca (F
e AF), do campo magnético externo H e do tamanho (nimero de camadas ¢) do filme foram
analisadas.

No capitulo 2, estudamos as propriedades térmica e magnética para o modelo de Ising an-
tiferromagnético na presenca de um campo externo H no interior (bulk) do sistema de uma
ctibica simples (3 = 6). Usamos a técnica do operador diferencial via teoria de campo efetivo
em aglomerado de um spin (EFT-1). Como resultado, encontramos as magnetizagoes ms (T, H)
e m(T, H) para vérios valores e temperatura e campo H. A influéncia da temperatura e do
campo externo ¢ de produzir desordem no sistema, onde 7, (H > 0) < T\, (H = 0). Por outro
lado, a presenga do campo H induz magnetizagao na dire¢ao axial produzindo, em baixas tem-
peraturas, um crescimento da magnetizagao total m (7, H), devido a existéncia do ordenamento
AF. Na regido de altas temperaturas, onde o ordenamento AF é destruido, a magnetizagao
m(T, H) decresce com o aumento da temperatura. Entre as regidoes de baixa e alta temperat-
uras a magnetizacao m(T, H) apresenta uma descontinuidade em 7' = T, (H), caracterizando
a transicao de fase (2% ordem) deste sistema. A relac@o entre T, e H ¢ dada por uma linha
continua, que representa o limite de estabilidade entre as fases AF e P (paramagnética). Ob-
servamos uma anomalia na regiao de altos campo, onde a curva T}, versus H apresenta uma

reentrancia. Isto foi observado quando também tratamos o modelo de Ising-1/2 AF via MFT-
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1. Esta reentrancia nao é observada nos métodos mais precisos, tal como simulacao de Monte
Carlo. Outra grandeza fisica importante, que é a susceptibilidade magnética, foi analisada
em funcdo de T e H. A susceptibilidade magnética total apresenta uma descontinuidade, em
T =T, (H), indicando a transigao de fase, onde sofre um deslocamento gradual por conta do
campo H[T, (H > 0) < T, (H = 0)]. A transi¢ao também ¢ observada na susceptibilidade stag-
gered com uma divergéncia em T' = T, (H). A energia interna em fumcao da temperatura foi
calculada e vimos que préximo de T' = 0, todos os spins estao alinhados de forma antiparalela
(T17]). Isto é devido ao fato de todos so spins do aglomerado estarem correlacionados de
maneira que a energia total u/J = 6, onde 6 ¢ o nimero de coordenagao. Através de derivagao
direta obtemos o calor especifico, onde a medida que a temperatura cresce o calor especifico au-
menta monoticamente, e em T' = T, (H) sofre uma descontinuidade indicando assim a transicao
de fase.

No capitulo 3, analisamos o metamagneto quantico de spin 1/2 via EFT-2 no modelo de
Heisenberg anisotrépico de spin 1/2, sem existéncia de superficies delimitadoras introduzimos
dois novos patametros ao sistema: A (parametro de anisotropia) e A\J (interagao interplano).
Estudando o sistema no estado fundamental (7" = 0) em fungdo dos parametros (A, \), ob-
servamos que o campo critico H.(A, \) tem comportamento linear em fungao do parametro A,
para A = 1 (metamagneto Heisenberg isotrépico) e A = 0 (metamagneto Ising). Para 7' # 0,
a criticalidade do sistema muda com o parametro A. A influéncia do parametro A\ é associada
com a mudanga da dimensionalidade do sistema, onde A — 0 esperamos um comportamento
2d para o sistema. O efeito provocado por A nas propriedades termodindmicas é observado
nas curvas caracterfsticas da magnetizagao, susceptibilidade, energia interna e calor especifico,
quando gera uma dependéncia T, (A, H). No limite quase-2d (A = 1075), observamos a presenga
de um comportamento anomalo, para H 2 2.0J, na susceptibilidade total, com o aparecimento
de um ponto de minimo antes de um ponto de méximo (ocorréncia de transigao de fase). As
flutuagoes quénticas sdo predominantes com A pequeno e o aumento do campo H torna o sis-
tema mais instdvel em direcao a desordem. Ou seja, um regime paramagnético instdvel surge
para um certo valor de H > H.. Este fenomeno nao ¢ observado no modelo de Ising (A = 1),
sendo portanto uma manifestacdo quantica do sistema. Essa anomalia é observada em resulta-

dos experimentais para o composto AF La,Cu0O,, indicando a forte influéncia da interacao de
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troca interplanar.

No capitulo 4, extendemos nossos estudos para tratarmos de estruturas nas formas de filmes
finos Heisenberg F e AF. A presenca de superficies muda o comportamento das propriedades
magnéticas e térmica associada a razao Jg/J, além do tamanho ¢ do filme. A medida que
crescemos o nimero de camadas do filme, a magnetizacao tende ao comportamento do bulk,
devido a pouca influéncia da superficie no sistema. Por outro lado, mantendo fixo o niimero de
camadas e variando a razao J,/J, observamos que para Js/J > (Js/J),,, o forte acoplamento
da superficie produz magnetizagao, préximo as bordas do filme, maior do que no interior. Isto
também pode ser observado na susceptibilidade total para o filme F e staggered para o filme AF,
ambos na auséncia de campo externo em fungaé da temperatura. A forte interacao de superficie
desloca gradualmente o ponto em que o sistema apresenta transicao de fase, com temperaturas
T () >T Cb,N (¢ = 00). A energia interna, em funcdo da temperatura, também responde ao
efeito de superficie com valores de energia menores, em mddulo, do que o bulk, por ter uma
maior correlagdo na superficie, que reflete no comportamento do calor especifico com valores

méximos, ponto de transi¢ao, menores do que o bulk. Para Js/J < (Js/J) a magnetizacao

crit.
de filme é menor do que o bulk, caracterizando uma fraco acoplamento na superficie, refletindo
nas outras propriedades termodinamicas: susceptibilidade, energia interna e calor especifico.
Estes comportamentos sao observados em filmes com interacoes F e AF.

A influéncia do campo externo H no filme fino metamagneto Heisenberg AF foi analisada,
assim como a dependéncia da temperatura critica em funcao de H para £ > 2. O aumento no
valor de H faz crescer a magnetizacao total m do filme enquanto a magnetizacao ms diminui.
Ou seja, mais spins sao flipados na dire¢ao do campo e conseqiientemente a magnetizacao total
aumenta. Para valores altos do campo magnético, observamos um comportamento anémalo na
regiao de baixa temperatura, analisado para um filme com ¢ = 10, semelhante ao encontrado
para o bulk. Este resultado pode ser tema para anédlises futuras de filmes finos com pequena
interagao entreplanos adjacentes. Nao observamos tal comportamento na energia interna e no
calor especifico. Para trés valores de ¢ encontramos diferentes valores do campo critico H.(¢):
H. (¢ > 3) = 6.224,H.(1 < ¢ < 3) = 5.210 e H.({ = 2) = 4.294, mostrando a influéncia
da dimensionalidade (2d — 3d). Comparando as temperaturas criticas do filme fino F e AF,

na auséncia do campo H, temos T (¢) > T,(¢) para o caso quantico e T, (¢) = T,(¢) para o
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sistema cldssico, e ambas aumentam com o incremento de £ aproximando de forma assintdtica
da temperatura do bulk, T, (bulk) e T,(bulk), para Js/J < (Js/J),,., - Sendo Js/J > (Js/J)
T () > T, (bulk) e T, ,(¢) diminui com o incremento de ¢. No caso Js/J = (Js/J)

crit.”?

crit. a
temperatura critica T, (¢) independe de ¢. Estudando a dependéncia da temperatura critica
com o nimero de coordenagao, para um filme fino F sem campo externo, observamos a forte
influéncia da estrutura da rede na temperatura critica. O resultado numérico mostra que:
T [FCC(111)] > T [FCC(001)] e comparado a resultados experimentais para filmes finos de
Ni(001) e Ni(111) (estrutura FCC): T,[Ni(111)] > T.[Ni(001)].

No capitulo 5, tratamos de super-redes Heisenberg F e AF, onde a termodinamica e crit-
icalidade foram analisadas em funcdo de mudancas nas interacoes de troca: quanto ao sinal
da interagao (F e AF) e os valores delas. A mudanca na configuragao do sistema (valores da
interacao de troca J diferentes) modifica a temperatura de transigdo, mas mantém a caracteris-
tica da magnetizagdo como uma funcéo continua. Para as super-redes F e AF com interacao
entreplanos J,, = 0.5 e 2.0 (e mantendo fixas as interagoes interplanos Jus, Jps, Jo € Jp), ob-
servamos um cruzamento entre as curvas m(7') para os referidos valores de Jgp, com maior
énfase na super-rede AF. Isto ocorre pela diferenca nas magnetizagoes por camada, dos ideal-
izados materiais A e B, ocasionado pela mudanga na interagdo de troca dos mesmos. Outro
fato importante, é o comportamento oscilatério, de ordem-desordem, da magnetizagao por ca-
mada para as super-redes um fungao da configuragdo e do sinal da interagao de troca (F e
AF), observado em resultados experimentais de super-rede formada de Gd/Y. O resultado
observado na susceptibilidade das super-redes F e AF é uma dependéncia de x(7) com a con-
figuracao do sistema, onde a descontinuidade ocorre em pontos de temperaturas diferentes:
T,y Jap = 2.0) > T, (€, Jep = 0.5), e também é observado um comportamento oscilatério
préximo da temparetura critica. Na energia interna, a mudanca na configuragao, torna a super-
rede menos sensivel ou mais sensivel & mudanca de temperatura, apresentando também um
comportamento oscilatério préximo a temperatura critica. A influéncia da interacdo de troca
no calor especifico produz um deslocamento do ponto de descontinuidade, onde o sistema sofre
transicao de fase. A dependéncia da temperatura critica da super-rede é observada em funcéo
do tamanho do sistema (¢) e dos parametros de acoplamento (diferentes interagdes de troca),

e 0 aumento no nimero de camadas reduza a influéncia da superficie e a temperatura critica
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tende a do bulk. Um parametro ¢ (parametro de concentragao) foi introduzido as interagoes de
superficie e o sistema de tamanho ¢ tende a mesma temperatura a partir de certo valor desse
parametro. O aumento do pardmetro ¢ provoca uma maior interacao dos sitios pertencentes ao
mesmo plano (interag@o intraplanos), assim o sistema desordena numa temperatura maior.

Como perspectivas futuras de trabalhos, estaremos interessados nos seguintes tépico:

1) Analisar a classe de universalidade dos filmes finos e super-redes magnéticas via simulagao
de Monte Carlo, ou seja, dependéncia dos expoentes criticos e amplitudes criticas (ﬁ—f, %)
como fungao do tamanho de sistema e parametro envolvidos (por exemplo, razao entre interagao
de superficie e bulk). Resultados preliminares realizados em colaboragdo com Amazonas e de
Sousa, usando grupo de renormalizagdo na aproximagao de campo médio (MFRG) em aglom-
erado de tamanho pequeno (N’ =1 e N = 2), tem mostrado um comportamento do expeonte
B da magnetizacao para o filme fino Ising em acordo qualitativo com medidas experimentais do
filme Ni(001). Nosso interesse serd além de tratar filmes e super-redes Ising usar o modelo de
Heisenberg;

2) Efeito de desordem é outro fator importante e nao explorado através de simulagao de
Monte Carlo e teorias de campo efetivo (para o modelo de Heisenberg);

3) Efeito de frustracdo também serd explorado, haja visto ser um fator importante na
explicacao dos resultados experimentais dos compostos supercondutores de altas temperaturas,
formados por planos de CuQOs (exemplo, Lay—;Ba,CuOy), com estruturas de filmes finos.

4) Outro interesse nosso ¢ analisar um filme fino Heisenberg (F e AF) amorfo, onde propuse-
mos como protétipo a introducao de ligagoes aleatérias apenas na superficie como uma forma
de simular “deformacoes” estruturais no filme;

5) Analisar as excitacoes elementares (ondas de spin) dos filmes finos Heisenberg quantico
AF via formalismo da funcao de Green dependente de dois tempos e temperatura (F.G.T.T);

6) Estudar o efeito da interagao dipolar em super-redes magnética via F.G.T.T.

Certamente, outros trabalhos surgirdao no decorer do desenvolvimento dessas propostas men-

cionadas acima.
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Apéndice A

Integrais do Modelo O(n)!

Consideremos a expressao geral

KS_  -S
/dSldSQ(S (n - \81\2) 5 (n . |sz|2) F(S)e "7 (A.1)
Vamos inicialmente resolver a integral
KS_  -S
I= /dSlé <n - |sl|2) F(S)e 2 (A.2)
Usando a representagao integral para a funcao delta
a e+ioco
(@) = 5 / du e (A.3)
na integral (?77?) ficard
K shice uk (n-[8,]?) KS - S,
I= o dSl/ du e F(S,)e (A.4)

Para calcular essas integrais é conveniente trocar a ordem das integragdes. Supondo que

1Os calculos das integrais no espago de fase tém como alcance o trabalho pioneiro de Stanley
[17], onde o modelo O(n) sem campo externo em uma dimensao foi resolvido exatamente.
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n
F(S,) = HlF (Sza) reescrevemos a integral (?7) na forma
a=

K o[ L [spsg-u(sp)’]

uKn K
I= due” " [] / dSCF(S%) e

2 )
E— :1

(A.5)

A integral I contém m integrais independentes em S . Para F (Sf“) = 1 temos m integrais

n
gaussianas com a condicao de que Z (Sf‘)2 = n, portanto

a=1
1 (w1
I = s (1)2 / du o ) (A.6)

Fazendo uma mudanca de varidvel X =nK e Y = unK

e+4ioco

2
K 1 . ()
I = T (1)2 %/w Yy-3e (A7)

O termo entre chaves em (A.7) é exatamente a funcao de Bessel modificada de primeira

espécie de ordem (% — 1). Sendo assim,

K [(27\?
=% <?> I,  (nK) (A.8)
e fazendo £ = % (2%)%
A B
2\ 51 Sy
I, = [ dss (n 8, )e = ¢l (nK) (A.9)

A integral referente & drea da hiperesfera [ dS,é (n — S, ]2) pode ser calculada tomando o

limite

/d826 (n—18.F) = Il{iino/dSQcS (n- 1) P %
2
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Facamos agora que F' (Sf‘) satisfaca

S%para a =1
F(S%) = : (A.11)
1paraa#1
Teremos entao, apds resolver as integrais gaussianas (?7?) e seguindo o mesmo procedimento

que

S. . -S
I, = /d816<n— |sl|2) gle = ¢85, 1, (k) (A.12)

Da mesma forma que calculamos (A.10) encontraremos que

S-S
/dS26<n— \82!2) s, —Il{iino/d826<n— \SQF) Sl g (A.13)
Se agora
S92 para a = 1
Fem=q 7 , (A1)
1 para a #1
teremos
2 KS_ .S 1
I :/dslé(n— |Sl|2> (Sll) e T ¢ [flg (nK)+I%+1 (nK) (A.15)

Usando a relacao de recorréncia para as funcoes de Bessel dada por I, (x) = I, , (v) —

21, (x) a integral (A.15) fica

2 )
I, = / 48,6 (n—1,%) (s!) e = g1, (nK) (A.16)

Combinadas convenientemente, fornecem diretamente os resultados mostrados na segao (2.3)

KS_ -S
/dSlAdSQB(S<n—|SlA|2>6<n—\SzB]2> She M =0 (A.17)
ds, . dS 6( s 2)5( s, 12)5's%en  _eqr, (nk Al
144928 n_’ 1A‘ n_’ 23’ 1P =& %(n ) ( '8)
A\2 KS_ -S
/ dSlAdSQB(S<n—|SlA|2>(5(n—]SQB|2> (su) e M =€z, (nK) (A.19)
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A\2 B KS_ -s
/dSlAdSQB(S (n - ysmﬁ) 5 <n— |SQB|2) (Su> She M (A.20)
/ 18,108,506 (n = [S,,12) 8 (n— S, ) ¢ = €00y, (1K) (A.21)
S, -S
/dSlAdSw(S <n— \sm\?) § (n - ys2BF> S g (A.22)

Para o aglomerado de um spin, as integrais p,, ¢, e 7, sao resolvidas com o recurso dos

calculos anteriores. Assim, calculamos as integrais da seguinte forma:

KS_ . -S
:/dSlA§< ISMI hm/dS 5 |slA|2) §ile 1T — g (A.23)

o= [as.s(n-1sul) (500

2

. 2 Aq KS_ -S
= Jim [ds,,0 (n— S,,| ) <Su ) e UM = (A.24)
S . -S
:/d81A6< \sm\ = lim /dS 5 \SJ) e mH g (A.25)
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Apéndice B

Coeficientes das Propriedades

Magnética e Térmica

2.1 Magnetizacao

Os coeficientes nas Eqgs.(4.14)-(4.16) sao dados por

3\ /3 i 3k k (F,AF)
11kq(H T J ‘] ) = <k’> <q> (_1) o 5msaxai qﬁz ayle " (Jf,y) ’z,y:O 5 (Bl)

(F,AF)

ty o (H, T, J,, J,) = (Z) <3>(—1)iaiskﬁfsa2 B (a8, + (=1 8a,) £ (2,0) lay=0 ;

(B.2)
o708 = 17 () (2) 'l oo 007 ) las (B

3\ /3 i 5—k k 5-q ,q (F,AF
g g (H, T, J,) = (k) (q) (Do, Ba ﬁyfr(b ) (2,Y) |zy=0; (B.4)

Ay g (H, T, J,) = <2> <2>(—1)iaikﬁ:a2qﬂz (ala,8, + (~1Vala,8,) £, (@9) leymo
(B.5)
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O g (T, ) = (3) (3) (~1)'al Bray "8 (a8 +alB) 17 @) lamos  (B6)

3\ /3 i k k1l 4— 1 (F,AF)
a4,nkq (H T J <k> <q> i ﬁz+ Oéy q/6;1+ fn (w7 y) ’r,y:() 7 (B7)
3\ /3 z 3 k k2 3—q qt+2 (F,AF)
Gy nk:q H T J k q a, ﬁx Oéy ﬁy fn (xay) z,y=0 3 (B8)
3 z o k k o (F,AF)
o (H.T. ) = (- ()(Q) Fal 6 (08,67 + (-190,8,8) £ (2,0 oo s
(B.9)
3 z k _k - (F,AF)
Oy g (H T, T, 7,) @ ( ) o, B0, B0, (@) leg=0.  (B10)
3 z k k (F,AF)
2lkq(H T, JS? J ( ) <Q> 3 :cs zsqﬁ s (azﬁy + ( )Jﬁz y) f (x,y) |x,y:0 ;
(B.11)
3\ (3 i 3—k k 3 (F,AF)
T 0,0) = (19} <q)<—1> o0 BB (@) g, (B2
onde (j = 1,i = k) temos o filme AF e (j = 2,7 = 2k) o F, com as fungoes dadas por
T H -
- (aty+25H) I/J‘r/‘qizi) ) senh [Wn (J;,y)]
fn (xuy) |z,y:0 = — n (B.13)

cosh [W (z,y)] + exp(—2K,,) cosh [W' (z,y)]’

2
com W: (z,y) = \/[(ZL‘—{—ﬁH) :F(y+ﬁH)]2+KZ (77z iﬁy) Ky =0, K, =K, =0J,, K, =
BJ paran # 1e =1/k,T (k, ¢ a constante de Boltzmann).

Para o sistema antiferromagnético f, (x,y) — f:F (x,y) teremos

—(aty+26H) gonyy [er (37:?/)} + (_1)p+1 L exp(2K,, ) senh [W: (x,y)}

fAF (l‘ ) - W, (z,y) W+( )

nam) Y= cosh [W; (m,y)] + exp(2K,,) cosh [Wn+ (z, y)] ’

(B.14)
ondep=1parav=Aep=2parav=B.
No sistema cldssico F
» senh(x +y + 26H)

= B.15
1.7 (@) cosh (z +y+ 26H) + @, cosh (z —y)’ ( )
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e AF

—senh(z + y + 28H) — (—=1)""' ®, senh(z — )

AFCl
= B.16
fn,(A,B) (z,y) cosh (z +y+26H) 4+ ®, cosh (x — y) ’ ( )
I%—l(rKn)flg-(TKn)
Ondep:l’ v=DB,p=2, v = A com (I)T =7 TR R
2- noiTgh o

2.2 Susceptibilidade

Os coeficientes sao determinados em termos das derivadas de a . (H,T,J) em relagao ao
J,mkq

campo e em seguida fazendo H = 0. Portanto, para o caso F encontramos

3 3
Gl (T7 J57Jb’m17m2) = Zz(k + q) [al,lkq(T’ Js7Jb) +a2,1kq(T7 J57Jb)m2 +
k=0 g=0
2 k+q—1
a3,1kq(T7 Js7 Jb)mQ} m, ! ; (B.17)
3 3 ot
q
Gz(Ta Js7 Jb7 m17m2) = Z Z [a2,1kq(T7 Js7 Jb) + 2a3,1kq(T7 Js’ ‘]b)mZ] m,; (B'lg)
k=0 g=0

3 3
/ 2 k+
GT. T, Tymy my) =3 :[a’hlkq(T,JS,Jb)Jra’ (T, J,,J)m, +d., (T,.J,,J,)m.| m. "

2,1kq 3,1kq 1 )
k=0 q=0
(B.19)
3 3
anl (T7 Jb’ mnfl ? mn’ mn+1) = Z Z aZ,nkq (T7 Jb) + a3,nkq (T7 Jb)mn+1 + 2a4,nkq (T7 Jb)(mnfl + mn+1) +
k=0 q=0
2 k+q
2a5,nkq (T7 Jb)mnfl mn+1 + 2a6,nkq (T’ Jb )mnfl mn+1 mn ’
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3 3
G, (T, J,,m,_;,m,,m,.,) ZZ k+q 10 (T J,) + 0y 1 (T, ) (M, +10,00) +

2
as, (T )m 1M + ay lkq(T J )( ot mn+1) +

5 lkq( ) — m n+1 + aﬁ,lk}q (T7 Jb)

(mnflanrl + m mn+1 )] m:+Q71; (B21)

3 3
Gn+1 (T7 Jb’ mnfl Y mn7 n+1 Z Z 2 nkq T J 3 ,nkq (T7 Jb)mnfl +
k=0 ¢=0
2
2a4,nkq (T7 Jb)(mn—l + mn+1) + 2a5,nkq (T7 Jb)mnflmnﬁ-l +
k+
6 ,nkq (T J )mn—lmn+l] mn q; (B22)

3 3
G' (T, J,,m, ,,m,,m,.,) = Zz[a;m(T,Jb)m; T T, +m,,) +

k=0 q=0
2
a’;’nkq (T7 Jb)mnflanrl + a; ,nkq (T Jb)(m + mn+l) +
2 2
a;,nkq (T7 Jb)mn—lmn+l
, 2 k+q
- T, Jb)(mnilmTL+1 +m, _,m +1) m_; (B.23)
3 3
G,(T,J,,J,,m,m,_ ) = Z Z (k+q) [al,ekq(T7 Jy,J,) + az,qu(T7 Sy Jy)m,_, +
k=0 g=0
ktg—1
g oo (15 g5 I, )m }mg T (B.24)
3 3 .
q
G (T T ymymy ) =0 ay (T, T, 0,) + 20, (T, J,, J)m,_ [m, " (B.25)
k=0 g=0
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3 3
2 k+
G;(T7J55Jb7m£7m271) :ZZ |:a/17ekq(T7Js’Jb) ng (T7Js7‘]) Z 1 +a32k (T7J55Jb)mg,1 mg q7
k=0 q=0
(B.26)
, (F,AF) affLF’AF) (z.y) :
onde @ g © definido fazendo a permuta de f, (z,y) = —2—g—=|,_, nos coeficientes
@, gqs COM
oy (wy)  _ 28 senh(") .
OH M= W [cosh(W") + exp(—2K,) cosh(W™)]
28(z +y) [COSh(Wi) B
W [cosh(W™) + exp(—2K,, ) cosh(W™)]" W~
senh(W ) senhZ(W_)]’ (B.27)

W)y W

com W: (r,y) = \/(:L“$y)2 + K, (n, iny)ze B=1/k, T, paran=1, K, = K, e paran # 1,
K =K.

Para o sistema com tratamento cldssico

Gf:d (x,y) | _ 203 cosh(z + y) B
OH H=0 " cosh(z +y) + @, cosh(z — y)
23 sinh(z + y)[senh(z + y) + @, senh(zx — y)] (B.28)
[cosh(z + y) + @ cosh(z — y)]? . '
Considerando o caso AF teremos
2.2.1 a) Susceptibilidade total y,
Aquitemosa v (H, T,JS,J), Ay e (H,T,JS,J), O (H,T,JS,J) (HTJ) (HTJ)
3nkq(HTJ)7 4k(HTJ) (HTJ)’ 6nk (HTJ) 1gk (HT7JS7J)7 ng (HT’JS7J)

Uy g (H T,J,,J,) sdo os coeﬁ(nentes para o caso AF aplicados a funcao:

of, (), B 2B senh(W )
9H H=0 T P [cosh(W ™) + exp(2K,, ) cosh(W™)]

+
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26(z +y)°

W [cosh(W ™) + exp(2K,) cosh(W™)]

senh(W ) senh’ (W)
W W

cosh(W )
==

] (B.29)

com W: (x,y) = \/($¥y)2+Ki (1, :i:ny)Qe B=1/k,T, paran=1, K, = K, e paran # 1,
K =K.

n

Para o AF

8f:FCl (z,9) | - —28 cosh(x + y)
0H =0 cosh(x +y) + ®, cosh(z — y)
2@ sinh(z + y)[senh(x + y) + @, senh(x — y)] (B.30)
[cosh(z + y) + ®, cosh(z — y)]” .
2.2.2 b) Susceptibilidade staggered Y.,
Para o campo staggered os coeficientes sao definidos a partir da funcao:
AF +
of. (x,y) B 23 exp(2K,) senh(W") N
0H,, Ha=0 W [cosh(W ™) + exp(2K,, ) cosh(W )]
2B exp(2K.,)(z — )" [cosh(W+) B
W' cosh(W™) + exp(2K,) cosh(WH)]" W™
+ 2t
senh(W ")  senh (W )] (B.31)

(W) wr

com W: (x,y) = \/(:piy)Q + K, (n, :i:ny)Qe B=1/k,T, paran=1, K, = K, e paran # 1,
K =K.
No sistema AF

8f:FCl (x,y) B —206®_ cosh(x + y)
OH o = cosh(z +y) + @, cosh(z — y)
24P, sinh(z 4 y)[senh(z + y) + @, senh(z — y)] (B.32)
[cosh(x + y) + ®_ cosh(z — y)]? . .
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2.3 Energia Interna

2.3.1 (a) Filme Fino F

Desenvolvendo o método tedrico da EFT e usando a idéia do operador diferencial, encontramos

a expressao para os coeficientes no cédlculo da energia interna do sistema F dada por

3—3 33
F 3—3\/3—3 —3-k k —3— F K+
Gl]’ (m17m27T7 Js) = ( ) ( >Oéiw ﬁsmazaiy qﬁ:yozygl (Z‘, y) |m,y:0 ml ! +

J

(3 ; 3) (3 — 3) ai;sikﬁlﬁmai;ﬁqﬁ;ﬁygfj (z,y) ‘x,y:O mf(ﬁm‘g)

3—1-k )k 3—1-q ,q F k+gq

F 3—33—-3 5—3 5—3
"j(mnl’m"*17mn+l7T J) = < k >< q > x ﬁzay ﬁygnj (xyy) "’.Fyy:() mn +
k=0 g=0
3—3 33
_3 _3 —2—k _k+1 —2— 1 F E
Z (3 . > (3 , >O‘i ﬁ: oz; qﬁ;ﬂr 'y (@,9) oo mn+q (m. .
k=0 g=0
3—3 33
-3 -3 —3—k k+2 ;-3— +2 F ktiq 2 :
(3 k )(3 q )ai B, o, B, (@) ley=om, M, m,
k=0 g=0

3—335—3
F 3 — 3 33— 3 —3-k ,k —3— F k+
G, (my,m,_,T,J,) = E g < 1 ) < )Oé; ﬂszamaiy qﬁ:yaygzj (2, Y) lzy=0 M, ‘4

k=0 ¢=0 q
3—33-3
3—3\[(3—3 —3—k _k —3— F K+
k 0( . )( . )a; B.8.a) " "8 B,g, (x.9) lay—o m, (B33)
=0 g=

onde as fun¢ao dos operadores sao dadas por

(nz —7 ) - (77z+77 )exp(_2Kn) +
i mey) senh [Wn (x,y)} + If’VJ(%y) senh [Wn (x,y)}

9 (2,9) = cosh [W; (m,y)] + exp(—2K,,) cosh [W: (m,y)] |

(B.36)
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F

cosh [W; (gj,y)} — exp(—2K,) cosh [W: (:L“,y)]

) = : : B.37
a0 = ST, ()] T oxp( 2K, ) cosh (W, (2.3)] o
e W] ()] - SRR ot [ (1)

9,5(7,y) = .

cosh (W (z,y)] + exp(—2K,,) cosh [W." (z,y)] ’

com W: (x,y) = \/(J:$y)2+KZ (n, iny)Qe B=1/k,T,paran=1,¢, K, = K, = K_ e para
n#l, K, =K.

2.3.2 (b) Filme Fino AF

Apresentamos os coeficeintes e as respectivas fungoes para o filme fino AF na presenca de um

campo externo. Assim, para camada £ = 1, ou seja, na superficie teremos

3—35—3
AF 3—3\[(3—3\ s-3-k & 3—3—q q AF
Glj (m,,m,,ms,,ms,, H,T,J,) = ( & ) ( . o ﬁsxazasy ﬁsyozyglj (2, Y) |ey=0
k=0 ¢=0
k q
My 58 4, +
3—3 3—3
3—3\/(3—3\ ;s-3-k 3-3—q AF
( L q Q. 5 /Bm sy 5 5y91j (z,y) |a:,y:0
k=0 q=0
* ’ B.39
m1 (B,A)m2,(B,A)m1,(A,B)m2,(A,B)’ ( ’ )
para n > 2 encontramos
3—33—3
AF 3 _3 3 _3 3—1-k k 3—1—q q AF
an (m,_,,m,,m,.,,ms,_ ,ms, ,ms, ., HT.J) = ( i )( a, ﬁxay 6ygnj (x,y
k=0 ¢=0 q
k q +
mn,( ,A)mn (A,B)
—-33-3
d 3 3 — 3 3 — 3 3—2—k k+1 3;—2—q q+1 AF
Z a B« B, g .
k q x x Y Y nj
k=0 q=0
k q
m n,(B,A) (mn 1,(B,A) + mn+1,(B,A)) + mn,(A,B) (mnfl,(
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3—3 33 3 _ 3 3 _ 3 3—3—k _k+2 3—3—q q+2 AF
Z k q &, ﬁz ay By g”j (

k=0 q=0

k q
m

mn,(B,A)mnflv(B)A)m’VH»l,(B:A))(mn,(A,B)m'ﬂ*L(A)B) .

e para n =/ fica

3—3 33
AF 3—3\[(3—3\ s-3-k & 3—3—q q AF
G, (m,m, ,,ms,ms, ,,HT,J) = ( )( )am B a0 B 0,9, (T,Y)|ey=0

q

B
3—33-3
-3 -3 —3-k _k _3- AP
Z(zk ><5 )O‘iz ﬂszﬁxaiy qﬂ:yﬂyg[j (2,9) |z.y=0
k q
Moo (B4

(B,a) 1,8, My 4,5y T H—1,(4,B)

onde m, = m+ms, m, =m —ms, e as funcoes g:; (x,y)(j =1,2,3,4,5)

(Wz*’l ) . - (%JFTI )exp(2Kn) . +
p m senh [Wn (x,y)} + W senh [Wn (:U,y)}

= ; B.42
9o (@:9) cosh [W (z,y)] + exp(2K,,) cosh [W ()] ’ ( )
~0e ) oy {W7 (m, Z/)} + —(%Jrgf}l?xp(iK”) senh {W+ (m, y)}
gAF (JZ’ y) _ W, (z,y) n (zy n ' (B43)
n2 2 cosh [W (z,y)] + exp(2K,,) cosh [W (z,y)] ’
- +
A — cosh [Wn (az,y)} + exp(2K,,) cosh [Wn (x,y)}
s (T,9) = = 7 ; (B.44)
" cosh [W (z,y)] + exp(2K,,) cosh [W (z,y)]
—(z+y—26H) - _ (z=y) exp(2K)) +
p T ) senh [W (, y)} W (e,y) senh [Wn (z, y)]
Gy (T,y) = (B.45)

cosh (W (z,y)] + exp(2K

n

)cosh [WF (z,y)] ’
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- —(ety—26H) ;;;f&f)m senh [W‘ (z, y)] + (el senh [W: (z, y)}
9,5 (T, y) = - — (B.46)
cosh [W (x,y)] + exp(2K,) cosh [W. (z,y)]

2

com W' (z,y) = \/(m—y)2+Ki (n,+m,)°, e W (z,y) = \/(a:%—y—2ﬁH)2+KfZ (n, —n,) 8=

1/k,T,paran=1¢ K =K, =K eparan#1, K, = K.
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Apéndice C

Coeficientes para o Filme Fino com

Estrutura de Super-rede

Usando a metodologia empregada quando tratemos do filme fino puro escrevemos neste mo-
mento os coeficientes, que associados as equacoes de estado, para o cdlculo das grandezas fisicas

desejadas.

3.0.3 Super-rede alternada F ou AF

Neste secao apresentamos os coeficientes para um super-rede alternada F ou AF, referentes aos

célculo das propriedades magnética e térmica.

3\ /3 i 3—k _k 3— (F,AF)
al,lkq (T’ Jas’ Jab) = <k) <q> (_1) azas ﬂmasaxabaya:ﬁzasayabfl (x’ y) |$,y=0 ? (Cl)
3\ /3 i 3-k k  3-q gq j (F,AF)
a2,1kq (T7 JGS’ Jab) = k q (_1) azas ﬁzasayas 5yas (aacab/Byab + (_1) ﬁxabayab) f1 ('m’ y) |557y:0 ;
(C.2)
3\ (3 i 3-k k  3— (F,AF)
a‘g,lkq (T7 Jas? ab) = (_1)J <k> <q> (_1) azas Bmasaya:ﬂzasﬁzab yabfl (x7 y) |w,y=0 ; (03)
3\ /3 i 2 3-k k 2 3-q q .(FAF)
al,ﬂkq (T’ J"’ Jab) = k q (_1> azabazb 5zbayabayb 6ybfn (.I, y) |x,y:0 5 (04)

215



3\ /3 z 3 k k 3 . (F,AF)
Gy (T3 T3 ) = <k> <q> ol 30l 8 (0,0 (210 0B ) £ ()
(C.5)
3 3 z 3 k k 3— 2 2 2 2 (F,AF)
@3 nkq (T, J,, ., <k> <q> @, xbayb qlgzb <0¢mb/8yab + ayabﬁwb> . (@, ) [ey=0;
(C.6)
(3 3 (F,AF)
a0 T 1) = (1 (1) () (1000, B B (00 o
(C.7)
3\ /3 i 2 3-k k 2 3 (F,AF)
a5ankq(T’ Jn’ J ) = <k> <q> (_1) ﬁzabazb /6zbﬁyabayb q/B'ben (l"y) |(E,y=0 7 (08)
j 3\ /3 i 3-k k 3-q gq 1) (F,AF)
aﬁ,nkq(T7 Jn? Jab) = ( ]‘) k, q (_1) Oézb 6zbayb ﬁyb (azabﬁmabﬂyab +( ) ayabﬁyabﬁmﬂ,) f
(C.9)
3\ /3 i 3-k k 3— (F,AF)
Q1 piq (T, Ty Jab) <k‘> <q> (-1 Qs /mesazabaybsq/Bst yabf (z,y) |fr,y=0 ) (C.10)
3\ (3 i 3-k k  3-q a (F,AF)
2€kq(T Jbs7 Jab) = k q (_1) Oézbs ﬁzbsaybs /Bybs (awabﬁyab +( ) ﬁzab yab) f (x7y) z,y=0 )
(C.11)
3\ (3 i 3-k k3 (F,AF)
rara T3 = 10 (1) () 00 0l 5000 B @) oo (€12)
onde (j = 1,7 = k) temos a super-rede AF e (j = 2,7 = 2k) super-rede F, com as fungdes dadas
por
@) senh [W7 (x,y)] - M exp(—2K,) senh [VV+ (m,y)}
F _ Wn (-T,y) Wn ("B’y) " "
f, (xy) = - — , (C.13)
cosh (W (z,y)] + exp(—2K, ) cosh [W (z,y)]
_ _(zty) - (z—y) +
£ () = —e @) senh {Wn (f”’y)] T Wiy OPEK, ) senh {Wn (x’y)} (C.14)
ny(A,B) \ cosh [Wn_ (x, y)] + exp(2K,) cosh [Wn (x, y)] ’ '

sendo W: (x,y):\/(m:Fy)z—i—KZ(nr:I:ny)Q,K =0, K, =8J,,, K, =03J,,, K, = 3J, para
p=2,...,20 -2, K, =03J, parai=3,...,2(—1, o, = cosh(K,D,), 3, =senh(K,D,),
a,, = cosh(K,D,), 8,, = senh(K,D,), o, = cosh(K_,D,), §8,, = senh(K_,D,), para v =

va va

x,y. Esta fungles trigonométrias estdo relacionadas ao operador diferencial e associadas a
relagdo de cinemética de spin 1/2.

No célculo da susceptibilidade temos as seguintes funcoes
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3 3
G (T, .,y my,m,) = ZZ (k+q) [al,lkq(T7 Juss Jab) + a2,1kq(T7 Joss Jab)mQ +

k=0 ¢g=0
2 k+q—1
a3,lkq (T7 Jas? Jab)m2i| m1 ! 7 (015)
3 3 .
+4q
Go(T, Ty Ty my) = D0 a0 (Ty I, Ty) + 20, 40, (T, .y, T, )my ) my s (CL16)
k=0 q=0
3 3 ) .
! +q
G3 (T7 Jas’ Jab’ m17m2) = Z Z |:a“,1’1kq (T7 Jas’ Ja.b) + a;,lkq (T7 Jas7 Jab)mZ + a;,lkq (T7 Jas7 Jab)m2 ml 7
k=0 q=0
(C.17)
3 3
anl <T7 J’n’ ‘]-a.b7 mnfl ? mn7 mn+1) - Z Z [a2,nkq (T7 Jn’ Jab) + a3,nkq (T7 Jn7 Jab)mn+1 +
k=0 q=0
2a4,nkq T7 Jn’ ab)(mnfl + mn+1) +
2 k4
2a5,nkq (T7 Jn’ ab)mnflmn.i,_l + 2a6,nkq (T7 Jn’ ab)mnflmnﬁ»l](@:n]‘g)
3 3
Gn (T’ Jn? Jab7 mnfl ? mn ’ mn+1) = Z Z(k + Q) [al,lkq (T7 Jas? Jab) + az,lkq (T7 Jas? Jab)(mnfl + mn+1) +
k=0 g=0
2
a3,1kq (T’ JaS’ Jab)mn—lmn+l + a’4,1kq (T7 Jas’ ab)(mn—l + mn+1) +
2 2
a5,1kq (T’ Jas’ Jab)mnflmn+1 + aﬁ,lkq (T’ Jas’ ab)
2 2 k+q—1
(m, m, ., +m, m_)m, B (C.19)
3 3
Gn+1 (T7 Jn’ Ja.b’ mnfl ’ mn7 mn+1) = Z Z [a2,nkq (T7 Jn’ Jab) + a3,nkq (T7 Jn7 Jab)mnfl +
k=0 q=0
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4 ,nkq <T7 Jn7 Jab)( —1 + mn+1) + 2a5,nkq <T7 Jn7 Jab) m’n+1 +
2a, o (T, T, ) m, ym,, | m (C.20)
3 3
(T, T mm,y) = SO [a (T, T+l (T, T m, 4 +
k=0 ¢=0
2
a‘gnkq( 7Jn7J ) n 1mn+l+a4nkq(T7Jn7J )( n— 1+mn+1) +
2 2
a/5 nkq(T’ Jn’ J ) n— lmn+1 +
2 k+
6nkq(T7 Jn? Jab)(m mn+1 + mn lmn+1) mn q; (CQ]‘)
3 3
G(T Jbs’Jab’m m 1 ZZ k+q 1£kq TJs7Jab) 2£kq(T Jbs’Jab) +
k=0 q:O
2 k+q—1
a3,€kq (T7 Jbs? Jab)mg,1i| mg ! 7 (022)
3 3 -
q
GZ—I(T’ Jbs’ Jab’ml’ ml 1 Z Z 2 Lkq T Jbs’ J ) + 2a3,ék (T Jbs’ J ) :| me ) (023)

k=0 q:()

3 3
G,(T Jbs’Jab’m mZ 1) = ZZ [ 1,0kq T Jbs7Jab) 2[/6 (T Jbs7Jab) E 1 +a/3[k (T Jbs7Jab)

k=0 q=0
(C.24)
: (raF) 17 @) .
onde a! , ¢ definido fazendo a permuta de f, (z,y) — ST |,,_, nos coeficientes
A, g1og> COM
af ™ (x,y) | B 2Bsenh(W ") N
OH H=0 T W [cosh(W ™) + exp(F2K,, ) cosh(W)]
28(z +y) cosh(W )

W [cosh(W ™) + exp(F2K,,) cosh(W )] [ w-
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senh(W ) senhz(Wi)
(W) W

! (C.25)

No desenvolvimento dos cédlculos para a energia interna, na auséncia de campo externo, para

a super-rede F e AF encontramos as seguintes expressoes

3 3
F,AF
V (T Ja57 Jab7 m , M ) Z Z |: 1 ,jkq (T’ Jas’ J ) 2]kq (T7 Jas? Jab)m2 + a3,jkq (T Ja57 J ) m
k=0 g=0
(C.26)

F,AF 3 3
v, (I,J,,J,,m

?“n) “ab) n—17
k=0 g=0

2

a

»“n) “ab ?¥n) 1 n+1

k+q

2
6nkq(T’J"’J )( n— 1mn+1+m mn+1>:| m,

3 3
F,AF
V (T Jbs"]ab’m ml 1) = ZZ |: 1qu T Jbs7Jab) 2£kq(T Jbs7Jab)mé +a3,£kq(T Jbs"] ) g 1]

k=0 q=0
(C.28)
onde os valores de VF ar (r,J,,J,,m, ,,m,,m,_, ) sao obtidos a partir dos coeficientes apre-

sentados nas Eqs.(C.1)-(C.3) com as respectivas fungoes f(x,y) para o sistema F

(g —my) senh [Wn (w,y)} + (e +1) oxp(_2K.r) senh [W: (x,y)}

| v W, G) Wi oy)
19 _ ; (C.29
J=5 1 (@) cosh [W (z,y)] + exp(—2K,,) cosh [W (z,y)] - !

- cosh [W; (w,y)} — exp(—2K,) cosh [W: (:L‘,y)]
. _ - .30
i f2 (m,y) cosh [W; (ZL‘,Z/)] + exp(—QKn) cosh [W: (17, y)] ) ( )
e [ (5] - S s [ (50)

j=4=f, (x,y)=—= 7 (C.31)

cosh [ (=, )] + exp(—2K,,) cosh [W: (z, y)] )
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mn7 mn+1) Z Z 1 ,nkq T’ Jn7 Jab) a2,nkq (T7 Jn’ Jab)( —1 + mn+1) + a3,nkq(

wma Ty T I (e  my ) +ag (T, ) m. m | +

k+

m,



e para o sistema AF

—(nfiny) senh [er (z, y)] + (1 £y) exp2K.y) senh [W: (z, y)}

) AF W (z,y) Wi (z,y)
J i (@) cosh [Wn_ (z, y)] + exp(2K,,) cosh [W: (x, y)] P )
- M senh { W (x } (n"—W% senh [W+ (x,y)}

) =2 — = ; (C.33
J 1 (@) cosh [ ~ (x, )] + exp(2K,) cosh [W: (x, y)]  ( )
ar — cosh [W; (:U,y)} + exp(2K ) cosh [W: (:L“,y)]

j=3-1f (zy) = = 7 ; (C.34)
2 cosh (W (z,y)] + exp(2K,,) cosh [W (z,y)]
o e ey W )] R senh W (o)
j=4—f (xy)= (C.35)

cosh [Wn’ (x, y)] + exp(2K,) cosh [W: (:L“,y)]

+ 2
com W (z,y) = \/(:L“:|:y)2+KfZ (nzzlzny) , Ky =0, K, =8J,, K, =08J,, K, =3J, para
p=2,...,20-2, K, =3J, parai=,3,...,20 — 1.

3.0.4 Super-Rede F/AF

Os coeficientes para essa configuragao sao dados por

3 3—q

3\ 3-k k
1 kg (T JSF’ J ) <k> <q> azspﬁzspazAFayspﬁZSFayAFf (%’,y) ‘r,y=0 ’ (036)

z,y=0 3

3\ /3\ 3.k 3.4 k
@y kg (T, JsrrJa ) <k‘> <q) QosrYysr (arAFBzSFﬁySF yAF ayAFﬁySFﬁrSFﬂzAF> f (z,y)
(C.37)

3 3 3—k .k
3 1kq (T JSF’J ) - <k> <q> aacSFﬁmSF ySF’BySF/BzAF yAFf (xay) ‘x,y:O- (0'38)

Para a camada n = 2 temos

220



AF

AF 3\ /3 23—k _k 23—
al,qu(T, oy I yp) = (k‘) (q) (_1)‘1(1”azAFﬂzAFayFayA;ﬂzAFfz (@,9) |oy=0; (C.39)
AF 3 3 q 3—-k _k 3—q q AF
22kq<T’ JF’ JAF) - k q (_1) axAFﬁzAFayApﬁyAF <O‘mFayFﬁyF + ayFazF zF) fz (x,y) ’IJFO ;
(C.40)
AF 3\ /3 3.k _k 3— 2 2 2 2 AF
a3 2k (T’ JF? JAF) = (k) (q) (_1)qazAF/8zAFOZyA;/8§AF <azF/6yF + aypﬁzp> f2 (x’ y) x,y:O ’
(C.41)
AF 3\ /3 3—k 3—
Oy (T y Jupe) = <k> <q>(—1)qazFazAFﬁzFﬁzAFayFayA;ﬁ FﬁyAFf (x,y) |lzy=0; (C.42)
3\ /3 a2 33—k k 2 3.q g AF
52k (T J J ) = k q (_1) ﬁzFazAFﬂzAFﬁyFayAFﬁyAFfQ (x’y) x,yzO ’ (043)
A 3 3 q 33—k _k 3—q .q 2 2 AF
62k (T JF’ JAF) = k q (_1) axAFﬁzAFayAFﬂyAF (axF mFﬂyF + a'yF yF xF> fz (x,y) |x,y:0 :
(C.44)
Para n = 3 encontramos
3 3 E k2 3 F
13kq<T JF?']AF = <k>< ) A oarYp wFayAFaqu’BzFfs (ac,y) ’w,yzo; (0‘45)
3 2 F
Ay oo (L5 Ty I ap q azF zFayF v ( zAFayAF/ByAF - ayAFawAF’BmAF> fy (@,9) ley=0;
(C.46)
3\ /3\ 3.k & 3-q g 2 2 2 2 F
33k (T JF’ JAF = k q a:cF /BmFayF 5yF <aacAF/8yAF + ayAFﬁxAF> f3 <x7y) ’xfé/:o )
(C.47)
3 3 k 3—q
43kq(T JF7 JAF == k, q mAF zF mAF zFO(yAFOéyF /ByAF/Bny (x7y) |9c,y=0 ’ (048)
3 E k2 3— F
@I Tar) = () (D) e Do Bopp o ) e gz (C0)
F 3 3\ 3.k k 3-q g 2 2 F
a’ﬁ’gkq(T J JAF) = k q OéwF ﬁxpayF ﬁyF (azAF/BzAF yAF +ayAF yAFﬁxAF> f3 (:U,y) ‘x,y:O :
(C.50)

Para n = ¢ teremos
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AF 3\ /3 3-k ok 3
Q) kg (T, JsapsJp) = <k> < )(_1)qazsAFﬁzSAFawFaySZFﬁzSAF ny ($, Y) |m,y:0 , (C.51)

q 3—k k 3—q AF

q
rSAFﬂzSAFaySAFﬂySAF‘ (azF yF 5zFayF) f[ (7,y)

(C.52)
() o e st Blaas s e w0) b (€5

z,y=0 5

AF 3
Qs tq (T, JsarsJIp <k‘>
)

onde as funcoes f (m y) sao dadas pelas equagoes Eq(C.13) e Eq.(C.14), respectivamente.
Neste caso temos: K, = (Jg., K, = (J,, paran = 3,5,..., K, = BJ,,, para n =

2,4,..., K, = (Jg., a = cosh(K senh(K D)), a

vS(F,AF) S(F,AF)DV)’ ﬁuS(F,AF = S(F,AF) V(F,AF)

Cosh(K(F,AF)DV), Brar = senh(K(F,AF) Dy), com v = x,y.
A suceptibilidade magnética estd associada a fungoes do tipo G" (T, Jgpyd ypymy,my), DO

SF’»“Y AF)
T,J J m

AF,F
( (AF,F)? Y (F,AF)>

calculo de x,, G

o1 My, My, 1), PaTa X, € G <T7 Tsars Jos My, M),
quando determinamos x,, obtidas da mesma forma que as encontradas nas Egs.(C.15)-(C.24).

No processo do cdlculo da energia interna temos as seguintes expressoes

3 3
k+
VT, Ty Ty m, :ZZ[ LT T D) b ay (T Ty my +ay (T, o, Jyp)m ]m1
k=0 q=0
(C.54)
para n par
3 3 AF AF AF
V (T J JAF’ mn 17mn7 mn+l) = Z Z |:a1,nk:q (T7 JF? JAF) + a2,nkq (T7 JF? JAF)(mnfl + mn+1) + a’g’nk
k=0 q=0
AF 2
4,nkq <T7 JF? JAF)(mn 1 + mn+1) 5 nkq (T JF? JAF) mn+1 +
AF 2 k+
a’g nkq (T7 JF7 JAF) (m 1mn+1 + mnflanrl)] mn q7

para n impar
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3 3
F F F F
Vn]' (T7 JF’ JAF’ mn—l ) mn’ mn+1) - Z Z |:a1,nkq (T’ JF’ JAF) + agmkq (T7 JF7 JAF)(mn—l + mn+1) + a3,nkq
k=0 q=0
F 2
a4,nkq (T7 JF’ JAF)(mn—l + mn+1) + a’5 k (T? JF? JAF)m 1mn+1 +
F 2 k+q
a6 nkq( 7‘]F’ JAF) (m 1M +mn71m +1>] m,
para a {-ésima camada
ar 3 3 )
Vej (T’ Jbs’ ‘]ab’ My, méfl) = Z Z |:a1,lkq (T> JSAF’ JF) + @3 01q (T? JSAF’ ‘]F)mé + @3 01q (T? SAF> ‘]F)mg_l] U
k=0 ¢=0
(C.57)

F,AF
onde os valores de V" (

T.J,,J,,m,,,m,m,, ) sao obtidos a partir dos coeficientes ap-
resentados nas Eqgs.(C.1)-(C.3) com as respectivas fungoes f(x,y) dadas nas Eqs.(2.75)-(2.77)

para o sistema F e Egs.(C.32)-(C.35) para o AF.

3.0.5 Super-Rede FF/AFAF

Nesta configuracao os coeficientes para a magnetizacao na interface cuja camada n = % sao

dados a seguir como:

3\ /3 3—ktl k  3—qt2 F
Oy g (T Ty Jap) = (/{7) <q> Qpar®,p ﬁzFaqu /BZan (@,9) ley=0 ; (C.58)
3\ /3 3—k+1 k  3—q+l g+l 3—k ktl 3—q+2 F
Qs,nkq (T7 Ips JAF) = <k> <q> (amAFazF ﬁzFaqu ﬁZF + Oor ﬁzF awAFaqu ﬁ;) fn (x,y) |m:y=0 ;
(C.59)
3\ /3 3-ktl k  3—q+l g+l 3—k+l k 3—q+42 F
a3,nkq(T7 JF’ JAF) = <k> <q> (azAFazF zFOé,qu ﬁZF + OCZF /BzFﬁzAFaqu ﬁ'ZF> fn (:E)y) ’:r,y:O 7
(C.60)
3\ /3 3—k k4l 3—q+2 3—ktl K 3-q q+2\ LF
a, nkq(T7 JF’ JAF) = (k) <q> <Oéxp ﬂmp ﬂzAFO‘qu 6;11; +awF /BmpazAFaquﬁzF ) fn (%3/) ’:c,yzO ;
(C.61)
3\ 3\ s—k+1 ok 3—q+l qtl F
A5 nkq (T, Ty Jap) = (k) (q> Xor ﬁzp/ngFaqu ﬁ:F fo (@9) lay=0; (C.62)
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3 3 3—k k+1 3—qg+1 +1 F
tunna T Tae) = () (D)l 05 el 0501 @) o (.63

3 3 3—k k+1 3— +2 F
rana T T Tae) = () (D)l 800 Bael 07, @) ras (Co0)

3 3 3—k+1 Kk 3— +2 3—k k+1 3—g+1 +1 F
g g (L5 I I pp) = (k)( > <0sz ﬂwFﬁzAFaquﬁzF +a 8., ﬁzAFaqu ﬁZF )fn (@,9) |zy=0;
(C.65)

3\ /3 3—k _k+1 3—q q+2 3—k _k+1 3—q+1 g+1\ F
a9ankq(T7 JF’ JAF) = <k> < ) (azF /BzF OZ%AFO[yF ﬁyF + azF ﬁzF ﬁIAFO[yF /ByF )fn (l"y) |$,y:0 ’

q
(C.66)
Quando a camada for n = % + 1 os coeficientes ficam
3 3 q 3—k+1 Kk 3—qg+2 g AF
a’l,nkq(T7 JF’ JAF) = ]{7 q (_1) OéyFOéyAF ﬁyAFazAF ﬁzAan (w?y) ‘r,y=0 7 (067)
3\ /3 3—k+1l k 3—qtl g+l 3-k _ktl 3—q+2 AF
a2,nkq (T’ ‘]F’ JAF) = <k‘> <q> (_1)‘7 (ayFayAF ﬁyAFazAi‘ /giAF ayAFﬂyAFayFazAi“ ﬁZAF> fn (:E’ y) |9C71/:‘
(C.68)
3\ /3 3—k+1 _k 3—q+1l g+l 3-k+1 k 3—q+2 AF
a3vnk¢1 (T7 JF’ JAF) = <k) <q> (_1)q (ayFayAF /ByAFa:L‘A(;' /B;IAF + CkyAF /ByAF/ByFamA; /BZAF) f’n (x7 y) |a:,y
(C.69)
3\ /3 3—k _k+1 3—q+2 3-kt1 k 3— 12 AF
a4mkq (T’ JF’ JAF) - <k> <(]> (_1)‘1 (ayAFﬁyAFﬁyFaAFq QZAF + ayAF ﬁyAFayFamA;ﬁZAF) fn ($’ y) |~"77y:0
(C.70)
3\ /3 3—kt1 k 3-q+l g+l AF
sana T Tae) = () (D) VM0 Bl £ @) oo (©T)
3\ /3 q 3—k _ktl 3-q+l g+l AF
a6,nkq(T7 JF? JAF) = k q (_1) ayApﬁyAFayFamAF /B:cAFfTL (m7 y) |117,y:0 ; (072)
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3\ /3 3k _k+1 3-q _q+2 AF
a7,nkq (T7 JF’ JAF) = <k_> < )(_1)qayAF/ByAFﬁyFazAi‘ﬁ;lAan (IIT, y) |m:y:0 ) (073)

3\ /3 3-ktl k 3 42 3k kil 3-q+l g+l AF
8,nkq (T’ JF’ JAF) = <k‘> < )(_1)‘7 (ayAF /ByAF’ByFazA;ﬁZAF + ayAF/ByAF/ByFazA; /BZAF> fn (w’ y) ‘ff,y:o |
(C.74)

3\ /3 3-k _k+l 3— 12 3—k K+l 3—q4+1 g+l AF
a9,nkq (T’ JF’ JAF) = <k> <(]> (_1)‘1 (ayAFﬂyAFayFaxAi‘ﬂZAF + ayAF/ByAF/ByFaxA(II:‘ ﬂzAF) fn (1:, y) |x,y:0 :
(C.75)

~ ! ~ .
As fungoes G(T,J,,J,p,m,_,m,,m, ) e G(T,J.,J,.,m, ,,m,,m, ) sa escritas a

seguir:

3 3
G, (T, Tps Taps Moy mn,mnﬂ) = Z Z [a2,nkq (T, I JAF) g (T, I ‘]AF)anrl + a5 (T, Ty

2

0
T? JF? JAF)(mn+1 + anfl) + 2a7,nkq (T7 JF? JAF)mn—lm +

n+1

2 k+q
as,nkq (T7 JF’ JAF)mn+1 + 2a9,nkq (T7 JF’ JAF)mnflm'rH»l] mn ’

3 3
Gn (T’ JF’ JAF ’ mnfl ’ mn’ mn+1) = Z Z(k + q) [al,nkq (T7 JF7 JAF) + a2,nkq (T7 JF’ JAF)mnfl + a3,nkq (T7
k=0 g=0
2
a4,nkq (T’ JF’ JAF)mn—lmn+l + a5,nkq (T7 JF7 JAF)(mn+1 + mn+1mn—l)

2 2 2
aﬁ,nkq T’ JF’ JAF)(m mn—l + mnfl) + a’7,nk;q (T7 JF7 JAF)mnflmn+1

n+1
k+q—1

n+1 mn Y

_|

2 2
Qg kg T, Jg, ‘]AF)mnflmnH + Qg g (T, Jps JAF)mn,lm

3
Gn+1 (T7 JF? JAF? My, 1, My, mn+1) = Z Z [a3,nkq (Tv Jpv JAF) + Ay kg <T7 Jpv JAF)mnfl + A5 kg (Ta JF7 J
k=0 q=0

(T7 JF’ JAF)mnfl + 20’

3

2
aﬁ,nkq 7,nkq (T7 JF7 JAF)mn+1mn_1 +
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ktq

n I

2
20/ (T7 JF’ JAF)mnflmvrl»l + aQ,nkq (T7 JF’ JAF)mnfl] m

8,nkq

3 3
Gn (T7 JF’ JAF’ my,_1, My, mn+1) - Z Z(k + q) |:a1,nk:q (T7 JF7 JAF) + az’nkq (T7 JF’ JAF)mnfl + a3,nkq (T7
k=0 q=0
! !/ 2
a4’n}9q (T’ JF’ JAF)mn—lmn+l + a5,nkq (T7 JF? JAF)(mTH,l + mn+1mn—l)
/ 2 ! 2 2
Oy ea T Ty L)y, +m ) +a, (T, I, Jype)m, m, A
/ 2 / 2 k+q—1
Oy e (T, gy Jyp ), ym |+ Ty e (T, Jp, Jye)m,_ m, . |m
onde os coeficientes a; g 580 oDbtidos a partir de fungdes idénticas as apresentadas na Eq.(C.25)
deste apéndice.
A energia interna desse sistema é escrita em funcao dos seguintes termos: para n = % e para
n= % + 1 ficamos com
F,AF 3 3
an’ (T’ JF’ JAF’ mnfl Y mn’ mn+l) = Z Z [al,nk:q (T7 JF’ JAF) + CLZ,'rqu (T7 JF? JAF)mnfl + a’3,nk:q (T’ JF7 ‘
k=0 q=0

2
Ay nkq (T, J s, JAF)mnflanrl T 5 g (T, J g, JAF)(mn+1 +m, m,_

2 2 2
g nkq T, Jg, JAF)(mnHmnA + mn_l) T Ay kg (T, J,, JAF)mn_lmM

2 2 k+q
aS,nkq T7 JF’ JAF)mnflmn_;,_l + a’g,nkq (T7 Jpa JAF)mn_lmn+1 mn 9

sendo os coeficientes a, ,, (T, J,,J,) dados para a camada F nas Eqgs.(C.58)-(C.66) e para a
camada AF Egs.(C.67)-(C.75).
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