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RESUMO

Neste trabalho estudamos o comportamento multicritico de sistemas descritos
pelo modelo de Heisenberg anisotrépico de spin 1/2 com interagoes competitivas (mo-
delo J; — J3) no plano e interagdo de primeiros vizinhos entre planos acoplados pelo
parametro A\ na rede cibica simples. Aplicamos as técnicas de Teoria de Campo Efetivo,
em aglomerados finitos com dois (EFT-2) e quatro (EFT-4) sitios, e Teoria de Ondas
de Spin Linear (LSWT). Designamos por a = J5/.J; o parametro de frustracao, feno-
meno este caracteristico do modelo e construimos diagramas de fases em funcao deste,
do parametro de anisotropia de exchange A e espacial A. Pela Teoria de Campo Efetivo
estudamos as transicoes de fase apresentadas pelo modelo nos regimes de temperaturas
nao nula (transicao de fases clédssica) e no estado fundamental 7' = 0 (transicao de fases
quanticas). Analisamos os casos com interagao de primeiros vizinhos ferromagnéticas ou
antiferromagnéticas. Observamos a presenca dos estados ferromagnético (antiferromag-
nético) (F(AF)), paramagnético quantico (PQ), colinear ferromagnético (CF) e colinear
antiferromagnético (CAF)) no estado fundamental para J; < 0 e J; > 0 e caracterizamos
o tipo de transigao (continua ou descontinua) existente entre eles. Da mesma forma para
T > 0, onde os estados que se apresentaram sao os mesmos estados anteriores (exceto
a PQ) e o estado paramagnético normal (P). Os estados CAF e CF sao caracterizados
em trés dimensoes da seguinte maneira: linhas de spins com a mesma orientacao adja-
centes a linhas com orientagoes opostas (CAF) e planos de spins com mesma orientacao
adjacentes com planos de orientagao oposta (CF). Em duas dimensoes estes dois estados

sao equivalentes. Fizemos a andlise dos limites cldssicos e quanticos do modelo através



da destruicao da fase PQQ nos casos ferromagnético e antiferromagnético sob a influéncias
das anisotropias.

Aplicamos também ao modelo frustrado no plano e interacdo A\ entre planos a Teoria
de Ondas de Spin Linear e comparamos os seus resultados com aqueles encontrados pela

Teoria de Campo Efetivo.
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Abstract

In this work we study the critical behavior of systems described by the Anysotropic-
Heisenberg model of spin 1/2 with competitive interactions (Ji-J2 Model) on planes, and
interplane nearest-neighbor interactions. We applied Effective-Field techniques for finite
clusters with two (EFT2) and four (EFT4) central sites, as well as Linear Spin-Waves Theory
(LSWT). We define a=J2/J1, as the frustration parameter, which together with the the
anysotropy exchange and the spatial one lambda, we obtain the respective phase
diagrams. Classic phase transitions are studied at finite temperatures, as well as the
guantum ones at T=0. We observed the presence of two ferromagnetic (antiferromagnetic)
states, a quantum paramagnetic, colinear ferromagnetic (CF) and antiferromagnetic (CAF)
at T=0 for J1 < 0 and Ji > 0. We characterized the type of transition (continuous or
discontinuous) existing in them. For T > 0, the same phases are found, with the exception
of the quantum and the normal paramagnetic ones. The CAF a CF states are characterized
in three dimensions in the following way: spin lines with the same orientation adjacent to
lines in the opposite sense, and spin planes with the same orientation adjacent to spin
planes with opposite sense. In the two dimensions these two states are equivalent. We
analyze the classical and quantum limits of the model through the phase destruction of PQ
in the ferromagnetic and antiferromagnetic case under the influence of anisotropies.

We also applied to the frustated model in the plane and the A interaction between
planes the Theory of Linear Spin Waves and compared their results with those found for
the Effective Field Theory.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Consideracoes Gerais

Nos tempos de hoje estamos na transicao para um periodo de grandes e velozes
transformacoes da sociedade, sobretudo no que diz respeito aos avangos da ciéncia e da
tecnologia. Nesse sentido, o estudo de compostos magnéticos tem contibuido, em especial,
para importantes resultados tanto do ponto de vista da fisica tedrica quanto experimental
na drea da Fisica da Matéria Condensada em baixas dimensoes. Dentre esses resulta-
dos, importantes e profundas implicagoes no comportamento dos materiais em baixas
temperaturas sao provenientes do conceito de frustragao, com o aparecimento de novos
e excéntricos fendomenos e de novos estados magnéticos, e suas possiveis conexoes com
o entendimento microscépico da supercondutividade em altas temperaturas. A presenca
de frustracao magnética é decorrente da incapacidade apresentada pelo sistema em sa-
tisfazer todas as interacoes entre o conjunto de seus spins e minimizar a sua energia. Esta
incapacidade pode ser originada como reflexo da natureza geométrica da distribuicao dos
spins na rede (frustragdo geométrica) ou de competigoes energéticas entre eles (interagoes
competitivas). Como exemplo da aplicacao da frustracdo geométrica podemos citar: o
entendimento do funcionamento de redes neurais [1], na funcionalidade de proteinas em

sistemas biolégicos [2] e na supercondutividade em altas temperaturas [3], entre outros.



No dominio de baixas dimensoes e temperaturas, a Fisica Quéantica é fundamental
na descricao microscépica dos sistemas fisicos. Neste dominio os efeitos térmicos sao
despreziveis e as flutuacoes nas grandezas fisicas sao decorrentes de efeitos puramente
quanticos. Um prototipo tedrico para estudar flutuagoes quanticas é o modelo de Heisen-
berg antiferromagnético de spin S = 1/2 numa rede quadrada [4,5]. Em T = 0 K
(estado fundamental), tem sido provado através de diversas técnicas rigorosas (Monte
Carlo, expansao em série, diagonalizagdo exata) que este modelo apresenta ordem de
longo alcance com uma reducao da magnetizacao de subrede do seu valor cldssico, isto
é, Amy = S — my(0). Este desvio da magnetizagao deve-se sobretudo as flutuagoes
quanticas geradas pela superposicao de estados de configuracoes de spins, cujo valor
total da componente z do spin seja nula. O nao entendimento correto do verdadeiro es-
tado fundamental deste modelo, conduz a maior motivagao para estudar as propriedades
estdtica e dindmica, incluindo uma variedade de interacoes. Para um modelo clédssico
(S — o0), o estado fundamental é caracterizado por spins numa rede (nao frustrada)
cristalina arranjados em direcoes opostas alternadas nos sitios. Denotamos este estado
de Neél [1),) ,, como sendo o estado fundamental. Por outro lado, para o sistema quantico
(S < 00), |1hy) y nao é autoestado do Hamiltoniano Heisenberg AF e, consequentemente,
nao corresponde ao seu estado fundamental.

As flutuagoes quénticas sdo extremamente dependentes da dimensionalidade (d) da
rede e do valor (S) do spin. Por exemplo, para a rede quadrada (d = 2) temosem 7' = 0 K
uma reducao da magnetizacao da subrede Am 4 que deve decrescer monotonicamente com
o aumento do valor S do spin, sendo nula esta reducao no limite cldssico (§ = 00). Em
uma dimensao as flutuagoes quéinticas sao tao intensas a ponto de desestabilizar a ordem
AF no modelo de Heisenberg quantico (S < o0), ou seja, este modelo é desordenado
mesmo em 7' = 0 K [4]. Em temperatura finita (7" > 0 K), o modelo de Heisenberg
isotrépico quantico é desordenado|6], devido as flutuagoes térmicas, em redes d = 1,2,
mas, em d = 3 tem uma ordem para 7' < Ty (temperatura de Neél). Em duas dimensdes e

na presenca de anisotropia na interagao de troca no Hamiltoniano de Heisenberg, devido



a quebra de simetria de rotagao, o sistema é ordenado para 7' < Ty(A) (onde A é a
anisotropia de troca, tal que, A = 0 e A = 1 correspondem aos limites Heisenberg
isotrépico e Ising, respectivamente). O valor Ty (A) decresce monotonicamente quando
a anisotropia A diminue, e no limite A — 0 temos um comportamento assintético do
tipo Ty (A) ~ [In(1/A)] ",

Considere o modelo de Heisenberg AF com spin geral S, onde o crossover de di-
mensionalidade d = 2 para d = 3 é representado por um parametro A, de modo que
A =0 e A =1 correspondem aos limites de uma rede quadrada e ctbica simples, res-
pectivamente. Fisicamente, o pardmetro A acopla os planos da rede cibica simples,
tal que, para A = 0 teremos um conjunto de planos desacoplados representando assim
o modelo na rede quadrada. Portanto, a medida que A cresce as flutuagoes quéanticas
diminuem gradativamente, a ponto de destruir alguma fase originariamente existente na
rede quadrada. Ou seja, deve existir um valor caracterfstico A\. no modelo no qual, para
A < A. o sistema é governado por propriedades fundamentais em d = 2 e para A > A,
com propriedades em d = 3.

Seja agora a presenca da anisotropia de troca A como a mencionada anteriormente.
A medida que esta anisotropia cresce em direcao ao limite classico do modelo de Ising
(A = 1) as flutuagbes quanticas decrescem de modo que, o desvio da magnetizagao
Am, também deve decrescer gradativamente e, em A = 1 espera-se que Am 4 seja nulo.
Surge entao uma questao tedrica, e que serd tema de investigagao nesta tese, relacionada
a existéncia num valor caracteristico da anisotropia (A.) pertencente ao intervalo [0, 1].
Existe A, tal que para A < A, temos um regime quantico e para A > A, temos um regime
classico? Outros ingredientes podem ser introduzidos no Hamiltoniano de Heisenberg AF
a fim de investigar as flutuagoes quanticas e previsao de novos estados magnéticos, como,
por exemplo, desordem, frustragao, deformacao de rede, quebra de periodicidade (quase
cristal), etc.

Em sistemas antiferromagnéticos a presenga de frustragdo (geométrica ou competi-

tiva) e de flutuagdes quanticas reduzem as correlagoes que estabilizam a fase AF, gerando
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Figura 1.1: Configuracao dos spins no ordenamento colinear no caso cldssico na rede
quadrada. J; e J; (ao longo das diagonais) correspondem as interagoes entre os spins
primeiros e segundos vizinhos, respectivamente.

novos estados magnéticos. Por exemplo, na rede quadrada, Kohmoto e Friedel [7] ana-
lisaram o estado fundamental do modelo de Heisenberg de spin S = 1/2 com inte-
ragoes entre primeiros (J;) e segundos (J) vizinhos (modelo J; — Jo'). Observaram que
para Jo << Ji, o estado fundamental é o antiferromagnético (AF), enquanto que para
Jo >> Ji, o estado fundamental é caracterizado, classicamente, com uma configuragao
de spins ordenados paralelamente ao longo da diregao horizontal (vertical) e alternados
em sentidos opostos na dire¢do perpendicular vertical (horizontal), denominado de es-
tado colinear antiferromagnético (CAF), como mostra a figura 1.1. Foi verificado que
existem dois valores caracteristicos da relagdo o = J/.J; onde os estados AF e CAF se

manifestam. O primeiro valor a = a3, >~ 0.4 e 0 segundo é a = as. ~ 0.6, existindo,

Ver pégina 70.



assim, um estado intermedidrio desordenado na regiao ai. < a < ag.. Na figura 1.2

Collinear order

I,

Figura 1.2: No lado esquerdo apresentamos o diagrama de fases no estado fundamental
do modelo J; — J5 na rede quadrada. Na regiao 0.35 < o < 0.65 o modelo apresenta um
estado fundamental desordenado ainda desconhecido. No lado direito temos a estrutura
dos compostos de 6xidos de vaniadio projetado ao longo da diregao [001].

estd esquematizado o diagrama de fases do estado fundamental do modelo J; — J, na
rede quadrada. Existe ainda muita controvérsia sobre a ordem da transicao de fase em
a = ajce a = ag. € como é o estado desordenado. De uma maneira geral acredita-se
que em o = oy, temos uma transicao de fase de segunda ordem entre o estado AF e o
estado desordenado que denominaremos de paramagnético quantico (PQ), enquanto que
em o = Q. temos uma transicao de primeira ordem entre as fases PQ e CAF. Por outro
lado, este estado desordenado tem caracteristica diferente do paramagnético classico que
obedece a lei de poténcia tipo lei de Curie (x, ~ C/T, T' é a temperatura), uma vez que,
o comportamento das propriedades termodindmicas em baixa temperatura (T — 0) é
do tipo exponencial, manifestando, assim, o aspecto quantico do sistema com a presenca
de gap (diferenga de energia entre o primeiro estado excitado e o estado fundamental).
Por exemplo, enquanto na maioria dos sistemas o comportamento do calor especifico em

baixa temperatura é do tipo ¢g ~ T" (lei de poténcia), nesta fase paramagnética quén-



tica temos um comportamento exponencial cy &~ e"AF/T (

onde AFE corresponde ao gap).
O estado intermedidrio PQ nao apresenta ordem global (longo alcance), mas sim local
(curto alcance), que esquematicamente pode ser visualizado como sendo constituido de
configuragoes de estados singletos (dois spins apontando em sentidos opostos), arranjados
aleatoriamente sob toda a rede quadrada, lembrando o arranjo dipolar das moléculas de
dgua, com polarizagdo resultante nula (auséncia de ordem de longo alcance). No caso
do estado PQ, os “dipolos” podem ser visualizados através de diversos pares de spins
numa configuragao singleto |+—), gerando assim, uma idéia de um “liquido”. E comum
chamar-se este estado paramagnético quantico de liquido de spins LS [8]. Especula-se que
o estado LS esteja presente na fase supercondutora [9], que de alguma maneira, ainda nao
compreendida profundamente, seja responsavel pelas propriedades dos compostos super-
condutores de altas temperaturas (HT'C), onde os pares de Copper estariam acoplados
através do gap (~ J), diferindo da teoria BCS, onde o acoplamento é via interacao de
fonons. A teoria BCS nao é capaz de explicar todas as propriedades dos HTC, onde,
certamente, o mecanismo, através deste estado LS, deve ser o fundamental para entender
estes novos compostos.

Numa rede frustrada de pyrochlore (figura 1.3), que é uma rede tridimensional for-
mada por tetraedros com os spins situados sobres os vértices, Bergman e colaboradores[10]
verificaram a existéncia de uma transicao da fase antiferromagnética para o estado liquido
de spins.

Quanto ao aspecto da dimensionalidade, uma grande variedade de sistemas tém em
até certo grau, propriedades de sistemas unidimensionais, bidimensionais ou quase bidi-
mensionais. Dentre eles os sistemas magnéticos tém, sem sombra de dividas, um grande
destaque devido a intimeras quantidades de aplicagoes tecnoldgicas, como, por exemplo,
na transmissao e armazenamento de dados. Diversos modelos tedricos tém sido propostos
no intuito da compreensao do sistema e na descricao correta de suas propriedades. Em
particular, o estado fundamental do modelo de Heisenberg de spin 1/2 em uma e em

duas dimensoes tem sido bastante estudado na literatura, com uma vasta gama de resul-



Figura 1.3: Representacao esquematica da rede pyrochlore. Os circulos pretos indicam
os sitios situados sobre os vértices dos tetraédros.

tados tedricos e experimentais como, por exemplo, a descoberta da transicao spin-Peierls
[11] no composto CuGeOs (exemplo de antiferromagneto 1d real de spin S = 1/2 com
frustragao), a transi¢ao de fase antiferromagnética (Néel) no isolante LasCuQOy [12], os
férmions pesados [13], etc.

Nesta tese usamos como modelagem do nosso sistema de interesse o modelo de
Heisenberg anisotrépico de spin 1/2 frustrado através de interagoes competitivas (modelo
J1 — J3). Voltamos nossa atengao, particularmente, a sistemas com acoplamento entre
planos em seus primeiros vizinhos, numa rede cibica simples, e com frustragao somente
nos planos. Simulamos teoricamente os comportamentos quase bidimensional do modelo
para um pequeno fator A de acoplamento planar, e no limite A = 0 o caso bidimensional.
Analisamos os comportamentos cldssico e quantico do modelo em temperatura finita e
no estado fundamental (7" = 0 K) em funcdo dos parametros de anisotropia de troca

(A), de acoplamento entre planos () e de frustracao («).



1.2 Modelagem magnética

1.2.1 O Hamiltoniano de Heisenberg

Descreveremos suscintamente [14,15] a maneira pela qual uma interacao do tipo
coulombiana juntamente com o principio de exclusao de Pauli pode nos levar a um modelo
como o descrito pelo Hamiltoniano de Heisenberg. Para isso vamos considerar um sistema
com dois elétrons (p. ex. a molécula de Hs ), cujo Hamiltoniano sem a presenca de graus

de liberdade de spin® ¢ dado por

9 | =2 2 2 2 2 2
+ e e e e e
|ri=r2| |9 =Ry| |r—Ry| |ra—-Ri| |72—Ry|
(1.1)
onde p; (1 =1,2) é o momento linear do elétron i, e é a sua carga elementar, m a sua
—

massa, R; ¢ a posicao do fon (préton) i e r; é a posicio do elétron (i = 1,2).

A equacao de autovalores no espaco das fungoes para o sistema é dada por

HY (11,75) = B (1,2) ¥ (11,7, . (12)

onde ¥ (ﬂ,?g) ¢é a funcao de onda orbital relativa a duas particulas de posigoes instan-
taneas 11 e 14, ¢ F (1,2) a energia de configuragao das particulas.

De acordo com o principio de exclusao de Pauli, dois elétrons restritos a mesma regiao
do espago nao podem ter o mesmo conjunto de nimeros quénticos (orbital e de spin).
Isto implica na propriedade adicional (e fundamental) que as fungdes de onda devem
obedecer: a simetria ou anti-simetria de acordo com o tipo de particula. Se as particulas
sao férmions a funcao de onda total (incluindo varidveis de spin) é antisimétrica e se sao
bésons a fungdo é simétrica. Assim, a fungao de onda total dos elétrons (envolvendo

também os graus de liberdade de spin) deve ser anti-simétrica. Incluindo as varidveis de

2 Aqui desprezamos a interacdo do tipo spin-érbita de modo que o Hamiltoniano fica independente
das varidveis de spin.



spin 01, 02 temos

\110-10-2 (T_{)?Q> - \I/ (771)9?2> X (0-19 02) ) (13)
com
Vo0 (7“_1>>?2> = —Wo,09 (7T2>>?1> s (1-4)

A “fung¢do de onda de spin” ou spinor x («, ) representa o estado de dois spins com
a e [ caracterizando os estados individuais (para cima | e para baixo| ). Estes spinores
caracterizam duas configuragoes dos spins do elétron : paralelo ou spin 1 (chamada de
configuragao do estado tripleto) e antiparalelo ou spin 0 (configuracao do estado singleto),

ou seja,

x(11),m =1,

Xe (S=1,m) ¢ (1) +x(UN],m=0, (1.5)
X(ll)?m: _la

Yo (8 = 0,m = 0) = — [x (1) — x (11)] (1.6)

V2

onde m fornece a posicao momentanea na qual o elétron estd no orbital ou estado.

Devido ao termo de interacao dos elétrons |ﬁ1ﬁ| a solucao da Eq.(1.2) é obtida via

r1—T2

teoria de perturbacao. Essa teoria estabelece que a solucao do problema consiste em

resolver a equacao secular

det (H - E) =0, (1.7)

onde H é a matriz na base

(8 (17) = 0 () e (72) 98 (11o72) = @0 (1) 2 (1)}

A Eq.(1.7) escrita em termos das auto energias é expressa por



det <H>11 - F <H>12 —0, (1.8)
<H>21 <H>22 - K

com o elemento de matriz

2
), = [0 () (=) 9 (51.52) driars. (L9)
’ | 71— 72 |

onde

(H)y = (H)p = B, (1) + B (2) + K, (1.10)

<H>12 = <H>21 =J, (1-11)

— — . ~ . . .
sendo UV (71,75 ) e EP° (i) as autofuncoes e auto-energias do Hamiltoniano sem o termo
7 ) n

de interacdo —= .
[r1—r2|

Da Eq. (1.8) obtemos

E(1,2)=E(1)+ E(2) + K + J, (1.12)

Ey(1,2)=E (1) +E)(2) + K — J, (1.13)

com K e J definidas por

2

i fun (7)o (7) (25 ) o (B)m () emem.

1 [ (7)o () (ﬁ) o (%) e, (%) ETET. 1)
172

As autofuncgoes simétrica e anti-simétrica respectivas sao

10



\111 (771)9?2) =

()o@ e @e)] oo
O I O IO R C )|

Como as funcoes totais devem ser anti-simétricas, os produtos correspondentes serao

Sl

v,y (771),?2) Xs (5 =0,m= 0) )

Vo0, (771>>?2) = - = (1'18)
Uy (T17T2) X (S=1,m=-1,0,1),
€
Eiinglcto (1, 2) — Eg (1) + Elo (2) + K + J, (119)
E;ripleto (1,2) — Eg (1) + Elo (2) + K — J. (120)

Aplicando o operador S? em (1.18), obtemos

82\1/0'10'2 (771),?2) = (S? + Sg + 281 . Sg) \110'10'2 (771),?2) = S(S + 1)7"12\1/0'10'2 (’I“_{,?Q) s
(1.21)
onde

S =5, +8,, (1.22)

¢é o spin total dos dois elétrons.

Distribuindo a Eq.(1.21) encontramos
82\1/0'10'2 (771),?2) = [Sl(Sl + 1)h2 + SQ(SQ + 1)h2 + 281 . SQ:| \110'10'2 (771),?2) s (123)

onde S;(S;+1)h? e Sy(S2 +1)R? sao os autovalores dos operadores de spin S?, S2, respec-
tivamente.

Para spin 1 temos S(S + 1) = 2 de maneira que (1.23) fica escrita como

11



— — 3 — —
82\110'10'2 (7“1,’]“2) = |:5h2 + 281 . SQ:| \110'10'2 (7“1,’]“2) s
o que implica em

W

Para o estado singleto (S = 0) o operador S; - S, tem o autovalor

3
Si-8p =, (1.25)

e para o estado tripleto (S = 1) o autovalor correspondente é

1

Como consequéncia, o operador Hamiltoniano ficard na forma

H — i (Esinglcto + 3Etripleto) . (Esingloto . Etripleto) S1 . SQ’ (127)

com autovalores E*"8* quando aplicado ao estado singleto e E'P* quando aplicado

aos estados tripletos. Redefinindo o zero de energia temos

H = —J81 . 82 ’ J = (Esingloto o Etriploto)/2, (128)

que é conhecida na literatura como interacao de troca e representa a interacao efetiva
entre os spins eletronicos.

Estendendo o tratamento para um sistema com N [16] spins reescrevemos (1.28) como
H=-J) S8 (1.29)

<ij>
onde S, (o = 1i,7j) representa os operadores de spins localizados nos sitios do cristal e

a soma ¢ realizada sobre os primeiros vizinhos, ja que a integral de intercambio (1.15)

12



envolve a superposicao de funcoes de onda que decrescem muito rapidamente para pontos
distantes e sao aprecidveis somente até os limites dos primeiros vizinhos. O Hamiltoniano
da equagao (1.29) é conhecido como Modelo de Heisenberg.

Se J > 0, o estado fundamental do sistema é aquele em que os spins ficam alinhados
paralelamente que denominamos de estado ferromagnético. Para o caso J < 0, o estado
fundamental ordena os spins antiparalelamente, o que é chamado de ordem antiferromag-
nética .

O modelo de Heisenberg, da forma como descrito anteriormente, é isotrépico com
relagao as varidveis de spin, isto é, o modelo caracteriza a nao existéncia de uma di-
recao preferencial no espago para o ordenamento coletivo dos spins devido a interacao
mutua entre eles. Contudo, uma descricao mais realista do mundo intra-atomico requer
a consideracao de algum tipo de anisotropia®, fato que experimentalmente é facilmente
justificivel e matematiamente de facil implementacao. Por exemplo, nos cristais reais,
as interagoes entre os spins em direcoes diferentes, muitas vezes apresentam magnitudes
diferentes e valores diferentes de J para cada direcao de acoplamento devem refletir esta
propriedade. A fim de contemplar e exprimir, por mais que aproximadamente, os di-
versos tipos de anisotropia [17] presentes na natureza, uma reformula¢do no modelo de

Heisenberg se fez necesséria.

1.2.2 Anisotropias

Um primeiro tipo de anisotropia, que quando introduzido no Hamiltoniano (1.29)
quebra a simetria rotacional do sistema e induz ordem de longo alcance em duas dimensoes

[18], & a interagao dipolar

S:.S; — 3(73;.8;)(73;.8
Haipolar = 4’UBZ{ —é (T j J)}’ (1.30)

ng

30s estudos da anisotropia comecaram na década de 30, cujo trabalho mais completo foi o de Van
Vleck [16]

13



—

onde 7j; = 7; — 7; € o vetor posicao que separa os fons ¢ e j e pp ¢ 0 magneton de Bohr.
Nos solidos reais os elétrons apresentam acoplamentos spin-6rbita com as distribui-
oes d dos fons do cristal dao ori éticos® efeti
¢oes de carga dos fons do cristal, que dao origem a campos magnéticos® efetivos nas
direcoes dos eixos cristalino introduzindo anisotropias nas interacoes de troca e definindo
os eixos fdceis de magnetizacao. Estes eixos fdceis de magnetizacao sao as direcoes nas
quais a magnetizacao espontnea ocorre preferencialmente. A interacao spin Orbita,

expressa matematicamente pelo Hamiltoniano

Hes=> &(F) LiS;, (1.31)
é a responsével pela estrutura hiperfina do espectro atémico, sendo &(7;) = md%ﬁ),

com ¢(7;) a energia potencial elétrica entre os elétrons e o niicleo e L; e S; os momentos
angulares orbital e de spin, respectivamente, no sitio 7 .
A Eq.(1.31) pode ser reescrita, com o auxilio da teoria de perturbagao de segunda

ordem [19], da seguinte forma

Hys= ZZA’BSQ (1.32)

com

; pILall VI LY p
ALy =262)" > >, (1.33)
aFf

onde £2 = (£(7;)) e E° & o autovalor do Hamiltoniano ndo perturbado. Levando em conta

apenas os termos diagonais do tensor Al 5 = —D;ida-0p. — Qi[0asdpe — daydp,] chegamos

na anisotropia ortorrémbica

Hion = — ZD S7) +ZQ 582 — (S92, (1.34)

que se reduz a anisotropia uniaxial

4 A anisotropia também pode ocorrer devido a interacio Zeeman, decorrente da existéncia de um
campo externo que se sobrepoe a regiao da amostra com presenga dos spins.

14



Hion =— > _ Di(S7)?, (1.35)

no limite de €; = 0.

O termo de anisotropia uniaxial s6 é relevante para S > % . Para S = % a contribuicao
deste termo é apenas um shift na energia do sistema, ji que da dlgebra de spin, para
cada componente v = x,y, z do operador de spin %, temos (SY )2 = ;11. De acordo com o
valor da anisotropia D;, o sistema terd comportamento magnético dos spins no plano x-y
(D; < 0), no espago (D; = 0) e axial (D; > 0).

O tratamento de modelos que apresentam estes tipos de anisotropia é obtido usando-

se, por exemplo, o modelo de Heisenberg anisotrépico com campo externo

H=—J> [nSrSy+mn,S/S!+n, S;S;] —HY St (1.36)

<ig>
No limite de n, << n, (ny)o Hamiltoniano (1.36) reduz-se ao chamado modelo XY

ou planar

H=—JY 0S5 +n,S/S] —HY S;. (1.37)

<1,5>

No limite de n, =0 e n, = 0 temos 0 modelo de Ising com campo externo

H=—J) S;S;—H» S, (1.38)

<i,7>

que para spin % e utilizando a definicao do operador de spin de Pauli

S
= 92— 1.
o o (1.39)
fica
—J z _z
H = e E o;0;. (1.40)
<ij>



Historicamente, talvez, o modelo estatistico mais famoso, formulado na tentativa
de descrever a interacao ferromagnética, seja o modelo proposto em 1925 por Ernest
Ising, durante sua tese de doutoramento. Embora Ising tenha encontrado resultados
inesperados® para o caso unidimensional, o modelo se preserva como referéncia académica
consagrada e o estudo de modelos em dimensoes superiores baseados neste modelo ainda
se faz bastante presente nos nossos dias, avancando suas fronteiras sobre outras dreas do
conhecimento.

Em duas dimensoes, de acordo com a solugao obtida por Onsager [20], o modelo
de Ising apresenta ordem de longo alcance em 7" > 0. Diferentemente, o modelo de
Heisenberg isotrépico, em uma e em duas dimensoes (d = 1,2) e com interacao de
curto alcance nao apresenta ordem de longo alcance em 7" > 0. Este fato foi provado ri-

gorosamente através do Teorema de Mermin e Wagner [6] baseado nas desigualdades

W=

W S(S+1)|H[3,d=1
tan—1 \/w2sgs+1)w

| M(T,H) |< TN (T )] (1.41)
1

4m W 2 B
|:10g[ 2s<s+1>w]] S(S+1),d=2

s
L - TEaT )

. 2 2 . _ 1 2
onde W = (Z) | J(r—1) |[r—1" |°< 00,5 é o valor do spin, § = 7 e H ¢ o0
campo externo. No limite de campo nulo (H = 0) temos M (T,0) = 0 para o intervalo
T > 0. Para a interagdo J(7" — 7) variando entre os primeiros vizinhos ou decaindo

exponencialmente e~ a condicdo W < oo é satisfeita e o Teorema de Mermin e

Wagner pode ser aplicado.

SEm uma dimensdo, o modelo de Ising ndo apresenta ordem ferromagnética para temperaturas finitas
T >0 K o que levou Ising a supor que em dimensoes superiores o mesmo ocorreria.

16



1.3 Transicao de Fases e Fendomenos Criticos

Podemos caracterizar as transicoes de fases definindo um parametro ¢, conhecido
como parametro de ordem. Uma fase ordenada é caracterizada admitindo-se valor ¢
# ( para esse parametro e, o valor nulo caracteriza a fase nao ordenada. Se durante
a transicao de fases o pardmetro de ordem wvai a zero continuamente com a variagao
de algum outro parametro (como por exemplo a temperatura) a transigdo é continua
ou de segunda ordem. Se o mesmo parametro sofre descontinuidade a transicao é de
primeira ordem. Exemplos cldssicos de pardmetro de ordem sao: a diferenca entre as
densidades na transicao de fases liquida e gasosa (¢ = p;, — pg), a magnetizagdo em
uma transicao ferro-para de um ferromagneto (¢ = M), entre outros. No primeiro e
no segundo exemplos, ¢ # 0 para toda isoterma T, tal que T" < T., onde T, é uma
temperatura de transicao caracteristica do sistema observado. Todas as propriedades de
cada fase do sistema sao bem comportadas, com nenhum comportamento nao regular
manifestado para esse intervalo de temperaturas. Na Fig.1.4, mostramos as transicoes
de fases sofridas por dois sistemas fisicos microscopicamente diferentes: o sistema fluido
e o ferromagneto, com os pardmetros de ordem como anteriormente mencionados. Como
mostra a figura, estes sistemas apresentam comportamentos completamente andlogos
com respeito a transicao de fases. Abaixo da isoterma critica (7" = T.), as transi¢oes sao
descontinuas, com existéncia de um patamar a temperatura fixa, separando as duas fases
distintas.

Sobre a isoterma critica a diferenca entre as densidades (magnetizagdes) vai a zero
continuamente no fluido (ferromagneto). A transicao de fases é critica ou de segunda
ordem. Esse tipo de transicao é caracterizado por um comportamento nao analitico na
energia livre do sistema e consequentemente sobre suas derivadas. Nesse ponto o sistema
se comporta de maneira completamente diferente da usual (abaixo de 7.) com carac-

teristicas e propriedades excéntricas e com a manifestagdo de novos fendmenos (criticos),
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Figura 1.4: Equivaléncia entre os sistemas fluido e magnético quanto a transicao de fases
[23].
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como, por exemplo, o da auto-similaridade, opalescéncia critica®(fluido), universalidade,
entre outros.

Acima da temperatura critica (T > T.), o ferromagneto é completamente desorde-
nado (fase paramagnética), com nenhuma diregdo preferencial de orientacao dos spins.
O grau de simetria do sistema aumenta consideravelmente em relacao & fase ordenada
(menos simétrica). J4 o fluido ndo pode se condensar atraves de uma tunica operagao de
compressao isotérmica, isto €, s6 ird se liquefazer quando resfriado abaixo da temperatura

critica e logo apés comprimido.

1.3.1 Transicao de Fases Classica

As transigoes de fases mencionadas na secao anterior sao conhecidas como transi¢ao
de fases cldssica. Este tipo de transicao de fases é regulada especificamente pelo efeito
da temperatura sobre o sistema. Sao as flutuacoes de natureza térmica que conduzem o
sistema a sofrer uma mudanca brusca em suas propriedades, caracterizando assim fases
com propriedades distintas, ou seja, a transicao de fases. Elas podem ser de primeira ou
de segunda ordem.

Nas transi¢oes de segunda ordem podemos, nas vizinhangas do ponto critico (7' ~ T,),
expandir a energia livre em fun¢ao do pardmetro de ordem (expansao de Landau), com
coeficientes dados como fungoes dos campos termodindmicos, e capturar o comporta-
mento assintético da energia livre e das propriedades termodinamicas do sistema (dadas
como derivadas do potencial) através de uma colegao de expoentes, chamados de ex-
poentes criticos cldssicos. No ponto de transicao critica “olhamos” o comportamento das
grandezas termodindmicas através dos expoentes a elas relacionados.

Por outro lado, a expansao de Landau para a energia livre apresenta inconsisténcia

6Se tomarmos um fluido transparente com densidade igual a densidade critica e fazemos variar a sua
temperatura, ao atravessar o ponto critico o fluido se torna opaco. Isto acontece, devido a existéncia
de flutuagdes de densidades sobre regides de diferentes tamanhos, modificando o indice de refracao do
fluido, fazendo-o dispersar a luz em todo espectro visivel. Este efeito estd diretamente relacionado com
a divergéncia da compressibilidade isotérmica, e é conhecido como opalescéncia critica.
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quando comparamos os resultados com medidas expermentais e conceitos mais rigorosos,
tais como, universalidade dos expoentes criticos e amplitudes criticas das grandezas ter-
modinamicas. Este formalismo tem como ponto de partida a proposta de uma energia
livre analitica em toda a regiao de temperatura, o que nao corresponde ao verdadeiro com-
portamento da energia livre, como por exemplo, no modelo de Ising numa rede quadrada
que apresenta solucao exata. Neste modelo foi observado que préximo do ponto critico
T =T, e H=0, aenergia livre é singular, mostrando o cardter drasticamente diferente
da expansao de Landau (aproximagao de campo efetivo).

No caso magnético os expoentes criticos mais importantes sao: [ associado & magne-
tizacdo a campo magnético nulo (H = 0), 0 associado & magnetizagao sobre a isoterma

critica (T'=1T,) e H # 0, v da susceptibilidade e a do calor especifico, ou seja,

M(T,H = 0)~ (=t)’,(t—0") (1.42)

M(T = 0,H)~HY (H— 0%)

Xo(t) = (M = M)*) ~|t]
Colt) = ((E—E)") ~ [t
onde = =< mede a 1Stancla O Campo temperatura ate O seu valor Critico
de t = T med “distancia” d t tura T' até lor criti

T, e M = (M) corresponde teoricamente ao valor médio da magnetizagao no ensemble
canonico.

Outro pardmetro importante no estudo das transicoes continuas é o comprimento de
correlacao &, relacionado com o expoente critico v. Esta grandeza mede a distdncia em
que as flutuagoes de uma regiao do sistema afetam outra regiao. De outra forma, dois
pontos do sistema sao descorrelacionados se estao separados por uma distdncia maior
que &. As correlagoes entre as propriedades (densidade-densidade, spin-spin,...) em dois

pontos 71 e 7 do sistema sio dadas pela funcio de correlacio F(ﬂ,a) Por exemplo,
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para o caso da funcdo densidade p(7) no fluido temos

— — — — — —

[(ry,m2) = (p(r1)p(rz)) — (p(r1)){p(r2)), (1.43)

e que depende apenas da distancia entre os pontos para os sistemas homogéneos, isto é,

L(r) = {p(r)p(0)) = (p(1))(p(0)). (1.44)

Experiéncias de espalhamento revelam um comportamento exponencial para a fungao

de correlagao para temperaturas acima e abaixo do ponto critico
T(r) ~e /¢ parar>>1e t#0. (1.45)

No ponto critico (1" = T,) todas as particulas do sistema estao correlacionadas e &
sofre divergéncias na forma

En~ |t (1.46)
No ponto critico o decaimento exponencial desaparece, e um comportamento tipo lei de
poténcia aparece na funcao de correlacao, dado por

T(r) ~ r> 1, (1.47)

rd—2+n"’

definindo um novo expoente critico n e d é a dimensao espacial.
De um modo geral, o expoente critico p associado a grandeza f é obtido através da
seguinte relagao,
= lim In|f(®)] (1.48)

t—o+ In [t|
Uma caracterfstica dos fenémenos criticos é a de que os expoentes criticos de um
sistema nao sao independentes entre si. Eles obedecem relacoes, chamadas de relacoes
de escala. E ainda mais, embora a temperatura critica T, seja caracteristica de cada

sistema fisico ou modelo, os expoentes criticos definem padroées de comportamento na
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criticalidade.
Observando-se os expoentes criticos de diversos modelos e usando-se argumentos da

Termodinamica foram mostradas as seguindes desigualdades entre os expoentes:

Desigualdade de Rushbrooke

a+28+~>2 (1.49)

Primeira desigualdade de Griffths

a+B(1+6)>2 (1.50)

Segunda desigualdade de Griffths

Y > A1) (1.51)
Desigualdade de Josephson

vd >2—a (1.52)
Desiguladade de Fisher

(2—nv=>7. (1.53)

A partir da solucao exata do modelo de Ising 2d, onde foi verificado que préximo da
criticalidade a energia livre tem uma parte predominantemente singular e que apresenta
certas propriedades inerentes ao modelo, na década de 60, Widon (1966) postulou de
uma maneira geral para transicoes de fase de segunda ordem, que na criticalidade a

parte singular da energia livre é uma funcao homogénea generalizada do tipo

Gsing (AT, AV H) = Agsing (t, H), (1.54)

onde z e y sao dois expoentes (criticos) ndao conhecidos e A é um parametro qualquer.

A partir da hipétese (1.54) foi possivel mostrar que na realidade as desigualdades entre
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os expoentes criticos sao na realidade igualdades, e estas foram plenamente verificadas
através de medidas experimentais. Foi somente na década de setenta que esta hipétese
da energia livre foi compreendida com a formulacao de Kadanoff das idéias do grupo de
renormalizacao. Proximo da criticalidade, o sistema é invariante por escala, ou seja, a

Fisica predominante para o sistema com N >> 1 spins é a mesma olhando numa escala

ﬂ)l/d

reduzida com 1 << N’ < N spins, de tal modo que podemos assumir que | = (4

corresponde ao nosso fator de escala. Na Mecénica Estatistica, a Fisica é representada
através da fungao de pertigdo Zn (T, H), assim sendo, préximo da criticalidade (T =

T., H = 0) a fungao de parti¢ao é invariante por escala, ou seja,
Zni(t',H') >~ Zn(t, H), (1.55)

onde t' = Xt e H = M H. Da Eq.(1.55) obtemos uma rela¢ao entre a energia livre

(singular) por particula gy (t, H) = _E%Z In Zx(t, H) que é dada por
gN’(tlaH,) = ldgN(t7 H)? (156)

onde escolhendo A\ = [? justificamos a hipétese de Widon dada pela Eq.(1.54). Na
abordagem do grupo de renormalizacao, diminuicao dos graus de liberdade do sistema, os
expoentes criticos x e y sao obtidos numa aproximacao e assim todos os outros expoentes
{a, B,7,0,n,v} ficam diretamente determinados. Existem diversos métodos de grupo de

renormalizacao, onde x e y sao determinados mostrando cada um a sua versatilidade.

1.3.2 Classe de Universalidade

Uma caracteristica importante dos expoentes criticos é a relacionada ao aspecto da
universalidade. Isto reflete o fato de que, sistemas fisicos com caracteristicas micro e
macroscépicas completamente diferentes, possuem o mesmo conjunto de expoentes criti-
cos, isto é, podem ser incorporados a uma mesma categoria ou classe, denominada de

classe de universalidade. Na criticalidade, a forma das interacoes microscépicas dos cons—
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tituintes de uma mesma classe de universalidade torna-se irrelevante.

Essas classes de universalidade, em modelos com interacao de curto alcance, sao
determinadas pelos seguintes fatores:

1) Simetria do Hamiltoniano (n), que refletird no niimero de componentes do parametro
de ordem. Assim sendo, n = 1, n =2, n = 3 e n = oo correspondem aos limites dos
modelos de Ising, XY, Heisenberg e esférico, respectivamente;

2) Dimensao espacial (d).

Nao depende da topologia da rede.

3) O cardter de curto alcance das interagoes.

Por exemplo, para o modelo de Ising anisotrépico, com interacoes J, e J,,, numa rede
quadrada foi provado rigorosamente que seus expoentes criticos sao independentes da
razao r = .J,/J,.Verifica-se também que as redes com a mesma dimensionalidade, honey-
comb (hexagonal), kagomé e triangular tém o mesmo conjunto de expoentes criticos da
rede quadrada. Comportamento similar é mostrado via simulacao de Monte Carlo para
o caso tridimensional (cuibica simples-sc, ciibica de corpo centrado-bce e ciibica de face
centrado-fcc), mostrando uma certa independéncia destes expoentes com a topologia da
rede. Baseado em informagoes téoricas e de resultados experimentais, observa-se ainda
que, o comportamento universal dos expoentes criticos é refletido na simetria do Hamil-
toniano. Isto é, simetrias distintas (modelos de Heisenberg, XY e Ising 3d) apresentam
comportamento critico diferentes.

Na tabela 1.1, apresentamos alguns resultados dos valores tedricos e experimentais
dos expoentes criticos [3,7,9,a,v e 1. Para a simetria Ising os expoentes criticos sao
distintos quando analisados em dimensoes diferentes d = 2 e d = 3, mas com o uso de
topologias diferentes numa mesma dimensao estes expoentes sao os mesmos, definindo
uma classe de universalidade.

Devemos lembrar que para uma rede frustrada, como por exemplo o Modelo de Ising
Antiferromagnético numa rede triangular (ou cubica de face centrada-fcc), a hipdtese

de universalidade é violada quando comparada com os expoentes para o sistema ferro-
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MODELO B ~ ) a v n

Ising 2d 18 [7/4 [15 |O(og) |1 |1/4
Ising 3d 03312448 |010 |0.63]0.04
XY 3d 0.34 | 1.30 | 4.8 | -0.01 | 0.66 | 0.04

Heisenberg 3d | 0.36 | 1.39 | 4.8 | -0.12 0.71 | 0.04
Campo Médio | 1/2 |1 3 O(desc) | 1/2 | O

MATERIAIS g ~ ) a v n
Fe 0.39 | 1.33 | 4.35 | -0.11 - -
Co 0.44 | 1.23 | 3.35 | -0.095 | - -
Ni 0.38 | 1.34 | 4.58 | -0.10 - -

Feo.g() Alo.lg 0.41 | 1.33 | 4.28 | -0.16 - -
Feo so Aly.ao 0.42 | 1.35 | 4.26 | -0.20 | - -
Gdggr Cogss | 0.41 | 1.16 | 3.6 | 0.02 - -
Gdoso Augao | 0.44 | 1.29 | 3.96 | -0.17 | - -

Tabela 1.1: Valores tedricos e experimentais dos expoentes criticos

magnético, uma vez que na rede frustrada temos auséncia de ordem magnética (7. = 0)
nao definindo assim expoentes criticos. Outra caracteristica marcante dessa classe de
universalidade é a independéncia dos expoentes criticos com o valor S do spin, onde por
exemplo, para o Modelo de Heisenberg 3d com spin S = 1/2 (quantico) ou seu equiva-
lente cldssico (S — o0) bem como o seu equivalente quéantico antiferromagnético numa
rede 3d nao frustrada possuem os mesmos expoentes criticos.

Do ponto de vista experimetal, tem-se verificado a violagao da classe de universali-
dade em sistemas que apresentam crossover de dimensionalidade como, por exemplo, a
dependéncia do expoente 5 como uma funcao do tamanho [ do filme fino formado por
niquel. Foi verificado que para o filme com poucas camadas (1 < [ < 4) a classe de
universalidade é Ising 2d; na regiao 4 < | < 8 a classe de universalidade nao é bem
estabelecida (dimensao espacial e simetria) e finalmente para [ > 8 (“bulk”) a classe é
do tipo Heisenberg 3d.

No que se refere a modelos com interagao de longo alcance, um estudo mais aprofun-
dado nao estd bem estabelecido na literatura. Alguns resultados relativos aos expoentes

criticos sao: Para interagao do tipo J;; = r—{,, a andlise de escala de tamanho finito no
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modelo de Ising tem indicado que os expoentes sao do tipo campo médio e dependem
monotonicamente de p, nas regides classica (d < p < %d) e nao cléssica (%d < p < 2d),

respectivamente.

1.3.3 Transicao de Fases Quéantica

As transicoes de fases quanticas ocorrem como consequéncia do principio de Incerteza
de Heisenberg. Elas sao causadas por flutuacoes de natureza nao térmica, quando algum
parametro contido no Hamiltoniano como, por exemplo, o campo magnético, a dopagem
em um supercondutor de alta temperatura critica, campo transverso, diluicao, frustracao,
etc, etc... ¢ mudado.

Um exemplo importante de transicao de fases quéntica é a condensacao de Bose-
Einstein. Esta é a tnica transicao de fases puramente qudntica, que ocorre mesmo nao
existindo interacao entre as particulas. Sua natureza intrinseca estd relacionada a sime-
tria das funcgoes de onda das particulas num gés de bésons. Particulas bosonicas possuem
spin inteiro e nao obedecem ao principio de exclusao de Pauli, podendo ocupar os es-
tados quanticos com qualquer niimero de ocupagao. De acordo com Einstein, quando a
temperatura de um sistema como este é bastante reduzida ou quando a quantidade de
particulas aumenta, estas passam a se condensar no estado fundamental. A condensacao
ocorre quando a separagao média entre as particulas torna-se comparavel ao comprimento
de onda de “de Broglie”. Dimensoes estas onde os efeitos quénticos se manifestam. Eins-
tein calculou as propriedades termodindmicas do gds ideal de Bose e encontrou que no
limite de altas temperaturas e densidades baixas seu comportamento é similar a de um
gds ideal de particulas cldssicas. Mostrou ainda, que o calor especifico tende a zero em
baixas temperaturas. Relativamente as densidades, mostrou que as equagoes de estado
nao valiam acima de uma densidade chamada de critica, a qual dependia somente da
temperatura 7.

Da mesma forma que as transicoes de fase cldssicas, as transicoes de fases quéanticas

podem ser classificadas como de primeira ou de segunda ordem. Seja g algum pardmetro
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Figura 1.5: No lado esquerdo mostramos o cruzamento dos niveis de energia e no direito
esses niveis se repelem, a medida que g se aproxima do valor critico g..

contido no Hamiltoniano que descreve o sistema e ¢ a distancia até a instabilidade (tran-
si¢cao) quantica dado por

5:.9_90-

Dependendo da forma do Hamiltoniano, uma das duas situagoes seguintes pode ocorrer:
na primeira, nas transicoes de primeira ordem, um comportamento nao analitico na
energia do estado fundamental pode ser alcancado através de uma variacao no parametro
g, produzindo um cruzamento entre os niveis desses dois estados (fundamental e primeiro
estado excitado). Isto é, para um valor ¢ = g. o primeiro estado excitado se torna
o estado fundamental do sistema. Na segunda, nas transicoes de segunda ordem, a
escala caracteristica das flutuacgoes acima do estado fundamental se anula a medida que
g se aproxima de ¢., na forma J|g — g.|"”, onde J é a escala de energia, z ¢ o expoente
dindmico. Neste caso nao hd cruzamento de niveis, que se repelem no ponto de transicao.
Na figura 1.5 apresentamos esquematicamente o que acontece em cada um dos casos
mencionados.

As transigoes (criticas) de fase quanticas sdo, como as transigoes cldssicas, caracteri-

27



zadas por divergéncias de um comprimento de correlagao caracteristico,

£, (1.57)

e analogamente ao caso espacial, existem as flutuagoes no pardmetro de ordem no tempo.

Nas proximidades do ponto critico essa correlacao diverge na forma

T ~ Ez ~Y 5_ZV_ (1.58)

Se z # 1, as correlagoes divergem de forma diferente espacialmente e no tempo, gerando
uma anisotropia entre essas diregoes.

Sejam fw e kpT, as energias associadas as flutuagoes quanticas (de frequéncia w) e
associadas as flutuagoes de temperatura (cldssicas), respectivamente, dizemos que um

sistema quéantico se comporta classicamente, quando

hw << kgT. (1.59)

Devido a Eq.(1.58), as flutuagtes quanticas na energia irdo a zero na forma:

hw ~ 6% (1.60)

Disto observamos que, para T, # 0 K sempre é possivel encontrar uma temperatura
suficientemente préxima de 7T, tal que a FEq.(1.58) é satisfeita e o sistema se comporta
classicamente, mesmo que o modelo apresente ingredientes de natureza essencialmente
quantica. Entretanto, se a transicao ocorre em temperatura nula, nao podemos satisfazer
a Eq.(1.58) e a Mecanica Quéantica serd fundamental para descrever o comportamento
critico do sistema. Na figura 1.6 apresentamos o diagrama com transicao de fase classica
(T # 0 K) e quantica (T' = 0 K). Em uma experiéncia realizada, a medida que nos
aproximamos do ponto de transicao em 7' # 0 K as flutuagoes de natureza cldssica sao

predominantes. FEntretanto, baixando-se arbitrariamente a temperatura as flutuacoes
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T Flutuacoes
Classicas
kBT = T)_(D‘.\_
Flutuacées
Quadnticas
~
-
0 g, g

Figura 1.6: Diagrama de fases na vizinhancga do ponto critico g..

cldssica e quéntica passam a competir tornando-se cada vez mais dificil diferencid-las
num experimento real. No limite 7" — 0 K, temos o predominio das flutuagoes quanticas

sobre as térmicas.

1.3.4 Teoria de Escala em Transicao de Fases Quantica

Seguindo a hipétese de Kadanoff, podemos reescalar os pardmetros do Hamiltoniano

(g) e as distancias a instabilidade (6 e 7) através do fator de escala b= L/L' na forma

g =0b"g, (1.61)
5 = b0, (1.62)
T =0T, (1.63)

onde L e L’ sao as dimensoes lineares antiga e nova do sistema.
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Reescalando o comprimento de correlacao encontramos a relacao entre os expoentes

vea,isto é

J
(o)) = £L0. (1.64)
Utilizando a Eq.(1.62) encontramos,
J
/(o) = 0. (169

Da arbitrariedade do valor de b podemos fazer b* [6| =1 (b= |§ ]_1/ ) e assim teremos,

£=s]7"¢, (1.66)

v=1/a. (1.67)

Para encontrarmos a relacao do expoente dindmico z com y, devemos exigir que a

relagao de incerteza da energia,

AEAT > B, (1.68)

seja invariante por transformacao de escala, ou seja,
AEAT = AE'AT.
Cuja implicacao matemédtica é

VYAEAT = AEAT, (1.69)

z = y. (1.70)

Analisamos a dindmica nas transicoes de fase a temperatura nula, observando a re-

lacao equivalente & relagao de Josephson. Para isso, observamos o comportamento sin-
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gular da densidade de energia em temperatura nula, isto é:

F

que reescalado usando L' = L/b serd dada por

= i = V= 9 5050 (1.72)

Com o auxilio das Egs.(1.61) e (1.62) e usando b = |5|*/*, teremos
Is _ 161+ £(1). (1.73)
g
Usando as Egs. (1.67) e (1.70) obtemos a forma escalada da energia livre na forma
o |8]74T=) (1.74)
Mas, a parte singular da densidade de energia tem o comportamento dado por
fooc [0, (1.75)
de modo que os expoentes satisfazem a seguinte igualdade
2—a=v(d+=2), (1.76)

definindo uma dimensao efetiva d.;.i;va = d + 2. Uma caracterfstica importante da tran-
sicao quantica é o mapeamento dos expoentes criticos através da transicao de natureza
classica. Isto é, quando z = 1 existe uma isotropia entre o espaco e o tempo, com isso
a natureza do modelo quéantico em d dimensoes é identificada pelo modelo equivalente
classico em d + 1 dimensoes, dimensao na qual as relagoes de escala sao verificadas.

Para uma consulta mais completa sobre as transicoes de fases e as relacoes de escala
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recomendamos a ref.[21].

1.4 Organizacao da Tese

Esta tese foi organizada da seguinte maneira :

e No capitulo 2 apresentamos uma introdugao tedrica sobre a Teoria de Campo Efe-
tivo, fundamentada nas identidades de Callen Suzuki, e da Técnica do Operador Diferen-
cial. Exemplificamos o uso da técnica aplicando no modelo de Ising e Heisenberg quantico
de spin 1/2 anisotrépico. Mostramos como esta técnica pode ser aplicada tanto no caso
ferromagnético (F) como antiferromagnético (AF). Discutimos diversas aproximagoes.

e No capitulo 3, apresentamos suscintamente as propriedades dos compostos de vané-
dio que sao estruturas quase bidimensionais com uma forte anisotropia no plano e um
pequeno acoplamento entre planos. Aplicamos a Teoria de Campo Efetivo ao mode-
lo de Heisenberg com interacoes competitivas na rede cibica simples introduzindo um
acoplamento entre os planos. Simulamos o comportamento quase bidimensional e carac-
terizamos as fases presentes no modelo e sua estabilidade quanto ao tipo de interacao de
primeiros vizinhos e a frustragao presente. Fazemos a discussao dos resultados obtidos
dos procedimentos descritos, analisando os casos com aglomerados com N=2 e N=4 spins.
Analisamos os diagramas de fases no estado fundamental e também & temperatura finita.

e No capitulo 4, introduzimos ao estudo da Teoria de Ondas de Spins Linear e apli-
camos a técnica ao modelo descrito no capitulos 5, fazendo a andlise e a discussao dos
resultados. Finalizamos no capitulo 6 apresentado as consideracoes finais e as perspecti-

vas futuras.
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Capitulo 2

Teoria de Campo Efetivo

2.1 Introducao

Modelos exatamente soliveis em Fisica da Matéria Condensada sao raros. A dificul-
dade em encontrar solugoes exatas em temperatura finita, reside no fato de que o cédlculo
da funcao de particao

Z =Tr(exp(—FfH)), (2.1)

onde H é o operador associado ao observavel energia do sistema, é impraticdvel devido
ao numero muito grande de configuracoes diferentes que o sistema pode assumir. Por
exemplo, para N spins de intensidade S, o niimero de configuracoes é (25 + 1)V. Desta
forma a solugé@o exata no limite termodinamico (N — 00) nao pode ser encontrada para
a grande maioria dos modelos! Para um modelo quantico temos que diagonalizar uma
matriz de ordem (25 + 1)V, que, certamente, ¢ impossivel de ser abordado no limite
termodindmico mesmo com todos os recursos computacionais disponiveis.

Embora raras, as solugoes analiticas fechadas de alguns modelos, como por exemplo, o
modelo de Ising 1d e 2d (sem campo) nos ajudam a justificar os limites de validade do uso
de técnicas aproximadas. Assim, podemos criar uma hierarquia entre as técnicas aproxi-

mativas comparando seus resultados quando aplicadas a modelos exatamente soliveis. A
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conveniéncia do uso de uma ou de outra técnica recai entao, no grau de precisao que deseja
alcancar ou no limite do esfor¢o computacional que a técnica exige. Dentre essas técnicas,
os métodos de simula¢do computacional (como por exemplo, a diagonaliza¢do numérica
e Monte Carlo) e a expansao em série de altas temperaturas sdo consideradas técnicas
rigorosas. Contudo, essas técnicas envolvem esforcos computacionais demasiadamente
grandes quando aplicados a sistemas complexos, invibializando muitas vezes o seu uso.
Como exemplo podemos citar o caso de modelos quénticos frustrados que apresenta o
problema do sinal negativo quando é usado Monte Carlo Quantico.

Dentre as vdrias técnicas aproximativas, as Teorias de Campo Efetivo (EFT) tém sido
aplicadas ao estudo do comportamento critico de sistemas magnéticos em d dimensoes e
vem apresentando resultados qualitativamente adequados quando comparadas as técnicas
mais sofisticadas. Esta teoria, fundamenta-se nas identidades rigorosas de correlagoes de
spins propostas por Callen [1] em 1963 para o modelo de Ising-1/2 e generalizadas para
spin qualquer por Suzuki [2] em 1965 e que tem sido bastante utilizada. Grande parte
deste trabalho é baseado no uso da EFT em aglomerados finitos com N=2 e N=4 spins
no modelo de Heisenberg anisotrépico com interagoes competitivas (modelo J; — J5),
tendo como os casos limites Ising (A = 1) e Heisenberg isotrépico (A = 0). O diagrama
de fases para esses modelos ¢ perfeitamente conhecido no estado fundamental (J; > 0).
Em T # 0 K, o diagrama de fases nao possui solugao exata, sendo ainda fonte de
investigagao tedrica, buscando desvendar o verdadeiro comportamento qualitativo do
diagrama utilizando-se as mais diferentes técnicas. Os nossos resultados encontrados
estao em concordincia qualitativa com resultados mais rigorosos. O uso da EFT em
sistemas complexos com transicao de fases quantica é um dos pontos de interesse neste

trabalho.

LA grande maioria de resultados teéricos disponiveis na literatura para esse modelo pelas mais dife-
rentes técnicas sdo para o caso com interagdo de primeiros vizinhos AF (J; > 0). O diagrama de fases
com a interacdo de primeiros vizinhos ferromagnética (J; < 0) é pouco conhecido.
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2.2 A Identidade de Callen-Suzuki

Seja a seguinte decomposicao do Hamiltoniano H que descreve de forma mais completa

possivel um sistema com N spins S, dada por
H=Haq+H, (2.2)

onde Hq é a parte de ‘H que preserva todas as interagoes relevantes do sistema com Ng
spins e sua vizinhanga (primeiros, segundo, etc..., nimero finito de vizinhos) e H' é
independente dos spins contidos na regiao €2, mas que contém spins da vizinhanca.

Em particular, para o caso Ising temos
{lsing _ Hlﬂsing 4 HTsing (2.3)

e, é sempre vilida a relagao de comutacao
[Hslrzsing’HIsing] - Iﬂsing’Hlﬂsing 4 pglsing] = | sIrzsing’H\Ising] —0 (2.4)

pois,

S, 571 =0 Vij. (2.5)

No caso Heisenberg, devido as conhecidas relacoes de comutacao
[Sla, Sg] = iﬁSfeabcélp, (26)

onde a,be c=x,y,2z € €y = 1 se abc for a ordem ciclica (xyz, yzz, zxYy), €ape = —1 se
abc for anticiclica (xzy, zyx,yrz) e €. = 0 quando dois ou mais indices forem iguais,

teremos

S¢S #0,a#b (2.7)

com S; = (S¥,57,57). Isto implica na ndo comutatividade dos Hamiltonianos Hg e H',
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isto é:

[Ha, M # 0.

Disto e da definicao de média térmica na Mecanica Estatistica de um observavel A,

=TT 28)
sendo
7 =Tr(e M), (2.9)
a funcao de particao e
ﬁ:é? (2.10)

fazemos duas observacoes:
(i) No caso de spins “cldssicos”, um operador Ag dado como fungao de operadores o

restritos ao subespaco (2, terd sua média térmica dada por

TT(AQG_B(HQ—FH‘)) B Tr'e P T,q(AqgePMe)
Z N Z '

(Ag) = (2.11)

supondo que [Hgq, H'] = 0. Desta forma, teremos

(An) =+ [Tr e (%) .TTQ<AQe—ﬂ”ﬂ>} ,

:l Tre ™, Tra(Ane ™)
Z Trqa(e=Pha) ’

= [Tr (X)) = (X),

Tr(Aqe ) > (2.12)

(o) = (o) = (T

Podemos generalizar a Eq.(2.12) calculando a média térmica do produto de operadores

AB, isto é,

TTQ(ABG_BHQ)) (213)

(AB) — ( e
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Se A é como definido anteriormente e considerando B como uma fun¢ao de operadores

que nao pertencem ao aglomerado 2 (B = g(o ¢ )), entao
B =g(oc ¢ Q).1q, (2.14)

onde 1 é a resolucao da unidade relativa ao subespaco {2, a média sera:

Tro(AqBlge PMe) Tro(Aqe 7t)
Tq(e FMHe) )= {1B) Tra(e=Me) !

(AB) = { (2.15)

Com o intuito de exemplificar de forma bastante simples o que até aqui foi mostrado,

passamos ao tratamento do seguinte Hamiltoniano de Ising,
H=—J) 0i0;, (2.16)
(i.9)

onde J(J > 0 e J < 0 correspondem aos sistemas ferromagnético e antiferromagnético,
respectivamente) é o parametro de troca, (i, j) denota a soma sobre os primeiros vizinhos
numa rede de Bravais e 0; = £1 é a varidvel de spin 1/2 em cada sitio i(j). Com

aglomerado de um tnico spin o Hamiltoniano (2.16) ficaré:

1+31

Hqo =H, = —JZO‘ —.01 (2.17)
51

Com o uso da Eq.(2.11), e fazendo K = .J obtém-se a magnetiza¢ao por spin

(1) = <trﬂ(01§£: - )> (2.18)
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Calculando o traco parcial encontra-se o seguinte resultado

(01) = <tanh KZUHE{ >, (2.19)

—

o1

conhecido na literatura como Identidade de Callen-Suzuki [1, 2].

Tahir Kheli e Taggart [3] utilizaram as identidades de Callen-Suzuki no célculo das
funcoes de correlacao e temperatura critica do modelo de Ising 2d, no método de expansao
em série de altas temperaturas.

(ii) No caso de sistemas quénticos, as relagoes de comutagao, intrinsecas a natureza
fisica do problema, proibem a comutatividade entre Hq e H'. Desta forma, a Eq.(2.11)
nao é mais exata. Entretanto, diversos autores tém utilizado esta expressao de forma
aproximada, seguindo os passos de S& Barretto e Fittipaldi [4] que a aplicaram no modelo

de Ising com campo transverso.

2.3 A Técnica do Operador Diferencial

Ao calcularmos a média de algum observavel fisico Aq relativa ao trago parcial T,q
associado ao Hamiltoniano Hg, verificamos que o resultado apresenta a forma de uma
funcao dos pardmetros K contidos em Hq e dos operadores o; da vizinhanca de €2, isto

¢,

Tro(Age ") > (2.20)

<f(K7 o EH‘» = < TTQ(G_BHQ)

Para aglomerados com um e dois sitios, por exemplo, estes operadores ¢; aparecem no
argumento das fungoes tais como senos, cossenos e tangentes hiperbdlicas, como visto na
Eq.(2.19). Isto oferece uma dificuldade adicional no célculo das médias e na determinagao
correta das propriedades termodinamicas do sistema. A primeira aproximacao buscando

contornar esta dificuldade, a de campo médio usual (MFA), consiste em tomar a média
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do argumento, como, por exemplo, usando a Eq.(2.19), obtém-se:

(01) = m =~ tanh < K ZUH;I > = tanhKZ <01+£> = tanh(zKm),  (2.21)
61 51

para z vizinhos do aglomerado. Tomando o limite m — 0, encontramos a temperatura

de transicao de fase
kgT,
J

Uma forma mais conveniente e que apresenta melhores resultados que a MFA, é obtida

aplicando-se a Técnica do Operador Diferencial, desenvolvida por Honmura e Kaneyoshi

D

[5]. Para isto, considere a seguinte expansao em série de poténcias do operador e*”,

P =" pr, (2.22)

n!
n=0

n . . ;. . . ~ 2 7
onde D? = (-4)" indica a n-ésima diferencia¢do e v ¢ um nimero real.

Aplicando-se a Eq.(2.22) a uma fungao de uma variavel z, g(x), encontramos

“Prg(r) = 3% Dlgla) = gl + o). (22)

n=0

Fazendo x = 0, a Eq.(2.23) reduz-se a:

90) = 9o+ ) lomo= S SDRg() o= e gla) o (2:24)

n=0

Considerando o um operador de spins da forma

a=K» o, (2.25)

ieH!

generalizamos a Eq.(2.24), com o; ¢ H' e K um parametro do Hamiltoniano. O uso

da Eq.(2.24) com a como indicado na Eq.(2.25) nos permite retirar os operadores do
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argumento das fungoes, isto é
(K ¥ 00D,
gla) =g(KY o) =e i g(x) |z (2.26)
ieH!

e o valor médio da funcao de operadores de spins serd dado por:

(K 32 0i)Da

) = (5" Y ala) o (227)

com a retirada de g(z) de dentro da média, visto a sua independéncia de qualquer con-
figuracao dos spins em H'.
Se g(x1, %2, x3, ..., T,) € uma funcao de n varidveis, podemos diretamente generalizar

a Técnica do Operador Diferencial a partir da relagao:

—

exp(a.D)g(x1, T2, T3, ..o Tn) |omo= g(0r1, A, a3, ..., ), (2.28)

—

onde o = (a, g, a3, ..., ), D = (Dy, Dy, ..., D,,), D,y = 9/ 0z, com & = (1, T3, ..., Tn).-

Aplicando o resultado da Eq.(2.27) na Eq.(2.19), encontramos:

m={o1) = <exp KZUHaDm >tanh:c |lz=0 - (2.29)

5

Expandindo o somatério anterior, reescrevemos a Fq.(2.29),

m:(01>:<

No caso particular que estamos considerando?® (S = 1/2), podemos reescrever (2.30)

?exp(KaHa)Dm
1

>tanh£ |le=o - (2.30)

2Para o caso de spin S = 1 ¢é possivel mostrar que 9" = A(N) + B()x):s’ + C(\)s?, onde A(N\) =
1,B(A) =sinh A e C(A) = cosh A — 1.
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de uma forma mais conveniente utilizando as propriedades das matrizes de Pauli, ou seja,

o} =0 =leo" =0, n=1,23.. (2.31)

Com isto, verificamos facilmente a chamada identidade de van der Waerden, isto é:
e = cosh A 4 o;sinh A, V. (2.32)

Substituindo a Eq.(2.34) na Eq.(2.30), ficaremos,

m = (01) = <§<COSh(KDI) to 5 Sinh(KDm))> tanh |,—¢ . (2.33)
1

A Eq.(2.33) é exata, porém, sua manipulagdo matemdtica é bastante dificultada de-
vido as multicorrelacoes entre os spins da vizinhanca dela decorrentes. A essa altura, al-
gum tipo de aproximacao deve ser tomada para produzir o desacoplamento nas fungoes de
correlagao. Em particular, o caso de uma rede unidimensional (z = 2) foi resolvido exata-
mente anos atrds por Sa Barreto e Fittipaldi [6]. Uma denotagao para este acoplamento
de fungoes de correlagao é conhecida como equagoes de Dobrushim-Landford-Ruelle [7]
muito usada em teoria de campo [§].

A fim de melhor justificar o uso de alguma aproximacao no desenvolvimento da
equagao de estado (2.33), vamos considerar uma rede quadrada (z = 4) e o conjunto
{04,04,0c,04} como sendo os spins externos primeiros vizinhos, conforme esquemati-
zado na figura 2.1.

Antes de prosseguir devemos mencionar uma propriedade fundamental que envolve as
combinagoes das funcoes hiperbdlicas contendo o operador diferencial, que é <,A0 par(Dy)
tanhz |,—o= 0, onde (,ADPAR(DI) ¢ qualquer operador par, por exemplo, gADPAR(DI) =

cosh* (K D,). Atento a esta propriedade podemos desenvolver a Eq.(2.33) para z = 4,
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Od

Figura 2.1: Aglomerado com um spin central o; na rede quadrada e seus vizinhos mais
proximos {o,, oy, 0¢, 04}
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conforme os spins do aglomerado da figura 2.1, obtendo

mo= ({(7a) + {ov) + (0c) + (04)) (2.34)

As(k)
4

+(0,0.04),

+ ((0a0b0c) + (0a0b0a) + (0b0c0q)

onde A;(k) = 4033, tanhx |,—o, As(k) = 4a,(2tanhz |,—9, ap = cosh(KD,) e 3, =
sinh(KD,). Da Eq.(2.34) temos do lado esquerdo uma varidvel contendo apenas um
spin, que a definimos como magnetizacao por spin. Do lado direito varidveis contendo
até trés spins, que a definimos como funcao de correlacao. Se tentarmos calcular esta
funcao de correlagdo através do uso da Eq.(2.13), prosperamos fungoes de correlagao
de cinco spins, e, se assim continuarmos geraremos um conjunto infinito de equacoes
acopladas. Por isto faz-se necessdrio aplicar algum tipo de aproximacgao a fim de obter
as propriedades termodindmicas do sistema.
Uma das primeiras aproximacgoes e ainda bastante utilizadas com esse intuito é do
tipo [9],
(01010 m..) = (o) (o) {Tm)..., (2.35)

com k # [ # m # ..., no mesmo espirito da aproximagao RPA (Random Phase Approxi-
mation) do formalismo da Funcao de Green.

Com uso da Eq.(2.35) na Eq.(2.34) e o uso da propriedade da invariéncia translacional,

s

A Eq.(2.36) representa o resultado da magnetizagao por spin obtida de forma aproximada

isto é, (0;) = m Vi, obtemos,

na teoria de campo efetivo em aglomerado com N = 1 spin (effective-field theory- EFT-
1), e tem como consequéncia imediata valores cldssicos para os expoentes criticos, em
particular, temos § = 1/2. No limite m — 0, da Eq.(2.36) a temperatura critica resol-

vendo numericamente a equagao auto consistente A,(K,) = 1, obtendo K ! = 7. = 3.09
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que podemos comparar com a solugao exata 7. = 2.27 e de campo médio usual, 7. = 4.0.
Outras redes cibicas podem ser tratadas analogamente, entao nesta aproximagao

EFT-1 obtemos a seguinte expressao para a equacao de estado:

m =~ (a, +mp,)° tanhx |,— . (2.37)

No desenvolvimento da Eq.(2.37), encontramos expressoes autoconsistentes do tipo

m=m(T,K,m)=Ao+ Aim+ ...+ A.m* = ZAéz)mp, (2.38)

p=0

sendo
z!

A — =
pl(z —p)!

b oz PBP tanh x |- . (2.39)

Devido a simetria de inversao na auséncia de campo magnético, isto &, m(T, K,m) =

m(T, K, —m), somente os termos de indice impares sobrevivem. Desta maneira teremos:

m=y AL m¥L, (2.40)
p=0
Préximo da criticalidade, m ~ 0, da Eq.(2.40) obtemos o expoente critico cldssico

B =1/2 e a temperatura critica resolvendo a equagao abaixo
AP(K) =1 (2.41)

que apos resolver numericamente encontramos 7. = 5.07, 7.06 e 11.04 para as redes sc
(z = 6), bece (z = 8) e fecc (2 = 12), respectivamente. Notamos que a medida que o
nimero de coordenagao (z) cresce temos uma convergéncia de 7. para o valor obtido por
campo médio 7. = z, o que mostra consisténcia nos resultados uma vez que a medida
que o nimero de coordenacao cresce, um dado sitio da rede interage com mais vizinhos,
e no limite z — oo teremos um modelo tipo interagao de longo alcance, que equivale a

aproximagao de campo médio usual.
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Quando comparamos EFT-1 com a aproximacao de campo médio temos em baixa
dimensionalidade, onde as flutuacoes térmicas sao mais intensas, valores ligeiramente
melhores, mas, certamente, o grande trunfo estd no caso limiar da rede linear (z=2).
Enquanto EFT-1 obtém o resultado exato 7. = 0, MFA em aglomerado com N = 1 spin
encontra erroneamente o valor 7, = 2.0.

Inicialmente, a Técnica do Operador Diferencial tratava exclusivamente do estudo
de sistemas com simetria Ising, devido ao tamanho (N = 1) do aglomerado até entao
utilizado. Com o desenvolvimento da técnica, aglomerados maiores (N = 2,4, ...) foram
incorporados, e a partir de entao modelos de simetria Heisenberg passaram a ser tratados.
A aplicagao da técnica ao modelo de Heisenberg de spin-1/2 ferromagnético [10-16] em
aglomerados com dois spins apresentou resultados satisfatérios em redes tridimensionais.
Em duas dimensoes, entretanto, os resultados encontrados nao foram satisfatérios, sobre-
tudo no limite isotrépico do modelo onde prevé T, # 0 K, em contradigao com o teorema
de Mermin-Wagner [17] onde T, = 0 K nesse limite de dimensionalidade. Desde ent&o,
esta técnica tem sido aplicada para estudar uma grande variedade de modelos magnéti-
cos, tais como fase de vidro de spin [18], sistemas desordenados [19], efeitos de superficies
[20], sistemas amorfos [21], modelo Blume-Emery-Griffiths (BEG) [22], modelo de Potts
[23], metamagneto Ising com campo transverso [24], e, mais recentemente, esta tem sido
extendida para estudar o metamagneto de Heisenberg [25], Heisenberg quéantico antifer-
romagnético [26] e para tratar de filmes finos e super-redes [27] dos modelos de Ising e
Heisenberg antiferromagnético decorado e diluido.

Em aglomerados de tamanho (N) e até mesmo no caso com N = 1, é comum o uso de
desacoplamento em que desprezamos as flutuacoes dos spins, e isto nos traz como con-
sequéncia resultados universais para os expoentes criticos tipo campo médio, mas com
valores melhores para T,.. Este método apesar de apresentar inconsisténcia para os ex-
poentes criticos, tem se mostrado bastante versétil na descricao qualitativa de diagramas

de fase em modelos de spins.
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2.4 Qutras Aproximacoes na Teoria de Campo Efe-
tivo

A anilise do comportamento quantitativo da Teoria de Campo Efetivo tem revelado
que os seus resultados sao distantes dos resultados exatos encontrados pelo método de
Monte Carlo [28] e expansao em série. Além disso, a EFT® nao identifica a topologia
da rede, oferecendo os mesmos valores da temperatura critica para diferentes redes. Por
exemplo, a Teoria de Campo Efetivo em aglomerado com um spin EFT-1, apresenta os
seguintes resultados [29]: rede kagomé e rede quadrada (z = 4) T. = 3.09, rede triangular
e rede cuibica simples (z = 6) T, = 5.073, aumentando monotonicamente a temperatura
critica com o nimero de coordenacao (z). No diagrama apresentamos a convergéncia da
tempertura critica no limite z — o0, isto é:

EFT—-1
lim {7 = 1.0] , (2.42)

z—00 z

correspondendo ao valor de campo médio (MFA). No limite de coordenacao (z — 00)
teremos que o fon i interage (em média) com a mesma magnitude com todos os si-
tios da rede cristalina, introduzindo assim no sistema uma interacao de longo-alcance
apresentando os mesmos resultados da aproximacao de campo médio de Curie-Weiss.
Certamente, os resultados obtidos para a temperatura critica por EFT sao superiores
a MFA (TMFA = 4.0 rede quadrada, TMf4 = 6.0 rede ctibica simples), mas ambas
metodologias apresentam expoentes criticos universais de campo médio (6 = 1/2,a =
0,v = 1,7 = 0,0 = 3). Resultados mais rigorosos [30] indicam para essas redes: rede
kagomé T, = 2.143, rede quadrada 7T, = 2.269, rede triangular 7, = 3.641 e rede ciibica
simples T, = 4.511.

Kaneyoshi e colaboradores [31] utilizaram um outro desacoplamento nas fungoes de

3 Estamos nos referindo explicitamente ao caso de aglomerado com um tinico spin EFT-1. Com N=2,
por exemplo, é possivel distinguir a topologia da rede observando a quantidade de vizinhos comuns aos
sitios do aglomerado. Para as redes quadrada (q) e kagomé (k) dos quatro primeiros vizinhos, sdo comuns
zg =0 e 2z = 1, respectivamente. Nas redes triangular (t) e cibica (c), tem-se z; =2 e z. = 0.
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1,0

0,8 -

k Tiz.l

Figura 2.2: Convergéncia da temperatura critica 7T, obtida por EFT-1 para o valor obtido
por MFA.
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correlacao na tentativa de encontrarem melhores resultados para a temperatura critica na
técnica do operador diferencial. Esse desacoplamento leva em consideracao as flutuagoes
dos spins pertencentes ao aglomerado. Desta maneira a correlacao de curto alcance entre

os spins do aglomerado e da sua vizinhancga sao embutidas na teoria escrevendo

oy =~ (0,) + Aoy — {o1), (2.43)

onde o, é o spin da vizinhanca v do spin ¢; do aglomerado com um tunico spin e A
representa o campo de reacao de Onsager [31], [32]. Aplicando esse desacoplamento na

Eq.(2.35) encontramos o seguinte resultado:

m = A(N)m + C(\)m?, (2.44)

sendo
A(N) = 4A,(K) + 1245(K)\* — 8A3(K)\?, (2.45)
C(\) = 4A5(K)(1 — 3X% +2)%). (2.46)

Tomando o limite m — 0 na Eq.(2.44), encontramos a expressao para a temperatura

critica dada por:

com \. ainda desconhecido.
Fazendo na Eq.(2.15) B = 04, desenvolvendo o formalismo do operador diferencial e

usando a cinemdtica do spin 0? = ¢, encontramos:

(o102) = Ai(K) + Ai(K)({(0203) + (0204) + (0205)) + (2.48)

A3(K)((0304) + (0305) + (0405)) + A3(K){030405).

50



Substituindo a aproximacao dada pela Eq.(2.43) na Eq.(2.44), obtemos

m? + A1 —-m?) = A(K)+3[A(K)+ As(K)m* + Az(K)m* + (2.49)
8A3(K)m?(1 = m)]X* + Ag(K) (1 + 3m?)(1 — m?)A".

A magnetizacao e o parametro A sao obtidos autoconsistentemente resolvendo as equagoes

(2.44) e (2.49). Na criticalidade (m — 0) teremos,
Ae = A1 (Ke) + 3[A1(Ke) + As(K )AL + As(K)A (2.50)

Das equagoes (2.47) e (2.50) chegamos aos resultados 7. = 2/In2 e A\, = 1/3. Para

um numero de coordenacao qualquer escrevemos:

T, = , (2.51)

A = (2.52)

Taggart e Fittipaldi [33] sugeriram uma alternativa para se obter as fungoes de corre-

lacao, e denominaram de aproximagao do triplo médio. Escolhendo { B} = coth K ZUHF

5
tem-se na Eq.(2.15),

(Boy) = <Btanh(KZal+g)> = 1. (2.53)

)

Para a rede quadrada teremos,
1= 4A(K)<010'2> +4B(K)<010'20'30'4>, (254)

com

A(K) = é[coth(élK) + 2coth(2K)], (2.55)
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B(K) = é[coth(élK) — 2coth(2K)]. (2.56)

Considerando, por exemplo, o valor médio da varidvel o, (p # 1,2, 3,4) e tomando como

base a Eq.(2.54) encontramos
(0p) = 3A(K) (01020,) + B(K) (010203040,) . (2.57)

Com o auxilio da invaridncia translacional m = (0;), zendo 7 = (01020,) € Q =

(010203040,) a equacao anterior serd reescrita na forma
m =31 A(K) + QB(K). (2.58)

Na aproximacao do tripleto médio, seguindo os argumentos de Taggart e Fittipaldi, em
T =T, temos @ = 0, e portanto das Eqs.(2.58) e (2.34), obtemos a temperatura critica

de forma autoconsistente a partir da seguinte expressao
As(K,) = 3A(K,)[1 — 3A:1(K.)], (2.59)

isto &, T, = K ! = 2,680.

Taggart [34] desenvolveu outro tipo de aproximacao fazendo uso de desacoplamento
na equagoes (2.54) e (2.57) usando a Eq.(2.43) e obteve para a rede quadrada um valor
para a tempertura critica mais préximo do valor exato (7. = 2.269), isto é, T, = 2.490.

Podemos melhorar quantitativamente os resultados obtidos para a temperatura critica
com o aumento do nimero de spins no aglomerado. Por exemplo, em aglomerado com

N=2 spins o Hamiltoniano reduzido serda dado por

H=Koi05+ K01201+51 + K02202+52. (2.60)
51 62

Definindo Ag = (01 + 02) e substituindo a Eq.(2.) na Eq.(2.15) obtemos a seguinte
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expressao para a magnetizagao por spin

. sinh(a1 + ag)
~ \cosh(a; + ag) + e~2K cosh(a; — ay) /'

onde a,, = KZan+5n (n=1,2).
01
Através das defini¢oes dos operadores diferenciais D, = 0/0x e D, = 0/0y relativos

a cada varidvel independente de spin (ay, as) reescrevemos a Eq.(2.60) na forma

m = 9(13 y) |m,y=0> (2-61)

z—1 z—1
K E o1+61D, K E Uz+52Dy
<e o e 2 >

com
sinh(z + y)
cosh(z + y) + e=2K cosh(z — y)

9(z,y) = (2.62)

Dentre os z vizinhos dos sitios do aglomerado observamos que z'destes sao vizinhos

comuns. Desta maneira a Eq.(2.61) assume a forma

z—1—2' z—1—2' 2
m= ([ eovsins [ exomsomnLervosssneson ) ooy (263
01 P d

z2—1-2" 2—1-2'
onde H e H representam os produtérios entre os operadores de spins vizinhos de
51 52

Z/

cada sitio 1 e 2 do aglomerado nao comuns e cada H representa o produtério entre os

5
spins comuns.

Usando a Eq.(2.32) rescrevemos a Eq.(2.61) na forma

z2—1-2' z2—1—2'
< H (Co + 0146, 52) H (Cy + 0245,5)
m— \ o 5 (2.64)

z

H (CQH_y + 0'6527+y)> g(l‘,y) |$7y:0’ )

)
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onde C,(p = z,y) = coshKD,, S, = sinhKD,, Cyy, = coshK(D, + D) e Syyy =
sinh K(D, + D).

Na teoria de campo efetivo com aglomerado com um tinico spin (EFT-1), apenas o
nimero de primeiros vizinhos (z) estd presente no formalismo e desta maneira redes com
topologias diferentes apresentam o mesmo valor para a temperatura critica (7..). Com a
teoria de campo efetivo em aglomerado com N=2 spins (Eq.2.63) podemos distinguir as
topologias e encontrar diferentes valores para 7T, observado o nimero de vizinhos comuns
(') em cada caso. Por exemplo, temos para a rede quadrada (z =4 , 2/ = 0) e para a
rede Kagomé (z = 4 , 2/ = 2), para as redes triangular e cibica simples (z =6 , 2’ = 2)
e (z =06, 2/ =0), respectivamente.

Para resolver a Eq.(2.63) vamos novamente utilizar a aproximacao de Zernike. Com

isto teremos:
m = (Cp +mS,)* 17 (C) + mS,)* 17 (Cosy + MmSuiy)* 9(2, ) |2y=0- (2.65)

Expandindo até a primeira ordem de m na Eq.(2.64) encontraremos

m ~ A (K)m (2.66)
com
) 2z — 2 —1)(C)**2(C, )% 1S, +
OB )€ (E) -
Z,Sz—s—y(cr)z_l(Cy)z_l(cm+y)z _1} g(x7 y) |r7y=0'
Na temperatura critica m — 0 e a Eq.(2.65) torna-se
A (K) =1. (2.68)

Na tabela (II.1) apresentamos os valores da temperatura critica do modelo de Ising de
spin 1/2 para vérias topologias de rede com melhoria dos resultados encontrados via EFT-

2 comparativamente aos resultados em EFT-1, com um lenta convergéncia aos resultados
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Redes EFT-1 EFT-2 Exato/Séries

Kagomé 3.090  2.923 2.143
Quadrada 3.090  3.025 2.269
Triangular 5.073  4.950 3.641

Cubica Simples  5.073  5.039 4.511

Tabela I1.1: Valores para a temperatura critica reduzida para o modelo de Ising de spin
1/2 em diversas topologias.

exatos.

2.5 Transicao de Fase Descontinua e Energia Livre

A presenca de transicoes de fase onde o parametro de ordem nao se anula na tempe-
ratura de transi¢ao, gera uma complicacao a ser contornada na Teoria de Campo Efetivo.
Além das equagoes de estado, geradas pelas médias na Teoria de Campo Efetivo, uma
outra equagao é necessaria para construirmos a linha de transicao de primeira ordem: a
igualdade das energias livres (construgao de Maxwell) das fases de cada lado da linha de
transicdo. Vamos adotar o mesmo procedimento seguido no trabalho de doutorado [37]

de J.R.Viana no qual a energia livre ¢ tem a seguinte forma:
=0T, a, )+ (T, a, \)P(m, T, o, \) (2.69)

com (T, a,\) e Qo(T, v, \) fungdes arbitrarias que nao influenciam nos diagramas de
fase e consideradas independentes das fases as quais pertencam. A condi¢do de minimo

de energia ocorre para

9 _

2.
5 = O (2.70)
implicando em
0P (m, T, a, \)
=0. 2.71
T 0 (2.71)
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Disto é proposta a seguinte expansao para P :

"1

1 2 +1
O(m, T, 0, ) = Agm + 5 (A(T, 0, )) = m? + ZEA,,(T, a, mPt(2.72)

p=2

com T, e A como anteriormente descritos. De tal forma que sua derivada em relacao

ao paradmetro de ordem

0P =
5 = Aot (A1 =T1)m+ p;Ap(T, o, \)mP (2.73)
m = ZA,,(T, a, A\)ymP (2.74)
p=0

¢é a forma da magnetizacao desejada.

Para o caso AF e sem a presenca de campo magnético externo (H = 0), a rede
¢é bipartida, ou seja, apresenta duas subredes com magnetizacoes simétricas, valendo a
condigao de contorno,

m=my = —mg, (2.75)

e os coeficientes de ordem par da Eq.(2.74) s@o nulos. Com campo externo aplicado,

teremos a magnetizacoes total e de subrede, respectivamente, dadas por:

= AT M (2.76)
2
m, = w (2.77)

e todos os coeficientes A, estao presentes nas expansoes da energia livre e das magnéti-
Zagoes.
Por exemplo, transicoes de fase de segunda ordem tém sido previstas por simulagao

de Monte Carlo entre as fases (F) e (P) no Modelo de Heisenberg Frustrado. Igualando
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as energias livres das referidas fases encontraremos expressoes do tipo

3

2p
ZM ~ 1. (2.78)

p=0 p—l—l

Resolvendo simultaneamente esta equagao com a equacgao de estado encontramos a tem-
peratura de transigdo e a magnetizagao a « fixo. Se m = 0 a transigao serd critica (2°

ordem), em caso contrério serd descontinua (1% ordem).
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Capitulo 3

Modelos Magnéticos com Interacoes
Competitivas: Teoria de Campo

Efetivo

3.1 Introducao

Neste capitulo desenvolvemos a Teoria de Campo Efetivo (EFT) em aglomerado finito
para analisar os estados antiferromagnético (AF), colinear antiferromagnético (CAF),
colinear ferromagnético (CF), ferromagnético (F) no modelo de Heisenberg anisotrépico
com interagoes competitivas (modelo J; — J5) numa rede ciibica simples.

O modelo J; — J; em duas e trés dimensoes tem sido estudado hd mais de vinte anos,
onde em 7' = 0 é previsto um estado desordenado (liquido de spin -LS) na rede quadrada
entre os estados AF e CAF que é dependente do parametro de frustragdo a = Jo/J;. Por
outro lado, para o caso de redes 3d (cibica simples-sc e ciibica de corpo centrado-bcc)
temos uma transicao quéantica de primeira ordem direta entre os estados AF e CAF.
Portanto, o efeito da dimensionalidade é um fator crucial para a existéncia do estado
LS. Além disso, & medida que o valor do spin S aumenta temos uma diminuicao gradual

das flutuagoes quanticas de tal maneira que no limite S — oo (cldssico) o estado LS
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¢é completamente destruido. Outra maneira de analisar o desaparecimento do estado LS
por presenca de aspectos classicos no sistema pode ser simulada através da substitui¢ao
das varidveis de Heisenberg por varidveis de Ising. Desta maneira, no modelo J; —.J, Ising
numa rede quadrada temos uma transicao direta e de primeira ordem em a,. = % entre as
fases AF e CAF. Afim de simular estes dois aspectos de dimensionalidade (d) e simetria
do Hamiltoniano (n), vamos introduzir os parametros A e A, de anisotropia espacial e
de troca, respectivamente. O pardmetro A corresponde a interacao entre planos de uma
rede cibica simples anisotrépica onde A =0 e A = 1 correspondem aos limites das redes
quadrada e sc, respectivamente, enquanto, o parametro A mede a anisotropia de troca
presente no Hamiltoniano de tal modo que A = 0 e A = 1 correspondem aos limites
Heisenberg isotrépico e Ising, respectivamente. Algumas questoes (tedricas) relevantes
serao investigadas a seguir: i) se existe um valor critico A = A, no qual para A > A,
temos uma transigao de fase direta AFSCAF para o caso da rede quadrada (A = 0); ii)
se existe um valor critico A = A\, no qual para A\ > \. temos uma transicao de fase direta
AFSCAF para o caso isotrépico (A = 0); iii) quais as ordens das transi¢oes de fases
AFSLS e CAFSLS 75 iv) como se caracteriza o estado LS 7 Todas essas questoes serao
objetivos desse capitulo.

Do ponto de vista experimental, o modelo .J; — J, antiferromagnético tem sido usado
para simular as propriedades magnéticas dos compostos formados de planos de 6xido
de vanadio como, por exemplo, o composto Li,VOSiO,. Certamente, estes compos-
tos frustrados apresentam valores fixos para as interagoes J; e Jo (consequentemente
a = Jy/J; é fixo), e portanto, os diagramas de fases construidos variando o parametro
de frustragdo « é ainda uma idealizagao tedrica. No caso do composto PbyV O(POy),
foi observada a presenca de uma interacao J; ferromagnética e este caso nao tem sido
explorado na literatura, e esta razao representa uma outra motivacao neste trabalho que

serd investigada a seguir usando a EFT.
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3.2 Compostos de Vanadio e o Modelo de Heisen-
berg Frustrado

Os compostos de vanddio desempenham um papel de grande importancia no estudo
de sistemas eletronicos altamente correlacionados. A caracteristica singular em alguns
o6xidos de vanddio é a transicao de fases semicondutor-metal com o aumento da tempe-
ratura. Pelo menos oito 6xidos de vanddio apresentam esse tipo de transicao, com tempe-
raturas variando de —147 a 68°C', que modifica drasticamente as propriedades elétricas,
estruturais e 6pticas desses 6xidos. O possivel mecanismo associado a essa transicao
estd associado as propriedades do “gap” de energia que estabelece o cardter isolante em
T =0 K. Esse “gap” pode ser estabelecido pela mudanca de ordem estrutural, criando
um isolante de Peierls ou tem origem nas correlagoes elétron-elétron, criando um isolante
de Mott-Hubbard.

Os ¢6xidos de vanadio exibem uma grande variedade de propriedades estruturais e
magnéticas excéntricas, sendo bastante promissor a sua aplicabilidade tecnolégica. Isto
decorre da grande variedade de formas de ligacao que esse composto pode existir: tetraé-
dricas, octaédricas, bipirdmides pentagonais, trigonal piramidal, etc... Por exemplo, ao
ligar-se com o oxigénio o vanadio pode gerar 6xidos em até 13 familias estequiométricas
diferentes, com energias de formagao comparaveis.

Quanto ao estudo da supercondutividade, os 6xidos de V4t sao eletronicos em oposicao
aos compostos de Cu?T(que possuem um buraco 3d) e apresentam estruturas e pro-
priedades semelhantes as dos supercondutores de altas temperaturas.

Outras propriedades importantes desses compostos sao, por exemplo, a transicao
metal isolante observada na maioria dos 6xidos bindrios de vanddio. Propriedades quimi-
cas, elétricas, magnéticas, cataliticas [1] e uso em construgao de baterias de alta qualidade
com insercao do litio nos 6xidos de vanddio ricos em oxigénio. Sao utilizados na cons-
trucao de instrumentos baseados nas variacoes das propriedades 6ticas e elétricas, como,

por exemplo, espelhos com indice de refragdo varidvel, memoérias opticas [2,3], sensores
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térmicos e chaves elétricas termicamente ativadas em dispositivos que permitem passagem
de luz e que bloqueiam a passagem do calor (peliculas de V' O,), etc...

Também em biologia [4], o vanddio é extremamente importante e essencial em organis-
mos vivos. Devido a reatividade que traz a algumas proteinas sua acao é relacionada com
o crescimento e desenvolvimento desses organismos. Seus efeitos no organismo humano
[5,6] sdo, por exemplo, de normalizar a concentragao de glicose sanguinea, restaurar
a funcao cardiaca e aumentar a lipogénese. Aumentam o transporte e a oxidagao de
glicose, estimulam a sintese de glicogénio em figado, sendo mesmo antes da descoberta
da insulina, indicado clinicamente na melhora do diabetes.

Alguns exemplos de compostos de vanddio sdo: PbyVO(POy)y, BaZnVO(POy),,
SrZnV O(POy)2[7]. O estudo das propriedades magnéticas por meio do calor especifico e
da susceptibilidade tem indicado que o composto PbyVO(POy)s é formado por uma rede
quadrada com interagoes de primeiros vizinhos ferromagnéticas e interacao de segundos
vizinhos, ao longo das diagonais, antiferromagnética. Esse composto é estruturalmente
muito parecido com o composto LisVO(Si,Ge)O4 [8-10]. Cendrio fisicamente idéntico é
encontrado nos compostos BaZnV O(PQOy),, onde as interagdes de troca tém magnitudes
um pouco diferentes e sao antiferromagnéticas.

Os compostos 6xidos de vanddio LioVO(Si, Ge)Oy4 (ver figura 3.1), foram estuda-
dos inicialmente por Melzi e colaboradores [9], onde usaram medidas experimentais de
ressonancia magnética nuclear (RMN) e determinaram o estado ordenado dos spins.
A partir da anélise do comportamento da susceptibilidade x(7'), estimou-se a temper-
atura critica de Curie-Weiss dada por T, = J; + J5, cujo valor encontrado foi T, ~
(8.2+ 1)K [10]. Com isto, e da observagao da posi¢do do ponto maximo do calor especi-
fico, estimou-se também o pardmetro de frustracao, encontrando o seguinte resultado,
a ~ 1.1. Este resultado indica que o estado fundamental do Li;VO(Si,Ge)Oy4 é a or-
dem colinear. Diferentemente, célculos de estrutura de banda [11] tem estimado para o
composto LisVOSi0, os seguintes valores J; +J; ~9.5+1.5e a = Jy/J; ~ 12. Esses re-

sultados também estao fortemente em contradicao aos resultados previstos por expansao
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Figura 3.1: Estrutura do composto LioVOSiOy4. Os ions de Li sao mostradas como
esferas cinzas. O quadrado tracejado indica a rede com interagoes J; — Jo. Em (a) temos
a visao paralela aos planos de VOPO, e em (b) paralela ao eixo c.
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em série em altas temperaturas [12], que faz as seguintes estimativas J; = (1.25+0.5)K ,

Jy =(5.95+0.2)K e v ~ 5.
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Figura 3.2: Diagrama de fases no plano H — T para o composto PbyVO(POy)s.

Na figura 3.2 apresentamos o diagrama de fases do composto PbyVO(PO,), em fungao
do campo externo H aplicado & amostra e da temperatura 7. A temperatura critica Ty
(transi¢ao de segunda ordem) foi estimada da medida da susceptibilidade x(7") (circulos
brancos) e do calor especifico & pressao constante C,(7) (tridngulos escuros). O dia-
grama mostra a destruicao da fase colinear com aplicacao do campo externo. As fases
presentes no diagrama sao antiferromagnética (AF), colinear antiferromagnética (CAF)
e paramagnética induzida pelo campo (P). Para H ~ 1 T, a transi¢ao de fases CAF=P
ocorre em T ~ 3,3K .

Podemos observar, também, o comportamento da magnetizagao nos regimes de baixas

e altas temperaturas para os compostos LisVOGeOy, LisVOSiOy e VOMoO,. Em
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Figura 3.3: Comportamento da magnetizagdo em fungao da temperatura reduzida T'/T.
para os compostos de vanddio Li,VOGeQOy, LisVO SiO4 e VOMoO;.

baixas temperaturas a magnetizacao é comparada com os resultados oferecidos pelo mo-
delo J; — J; na rede quadrada com uma pequena interacao A entre planos. De acordo com
os dados experimentais de m(T'), faz-se a seguinte estimativa 107* < J, /J; + J, < 1072
Em altas temperaturas e a campo nulo o expoente critico associado & magnetizagao é
[ = 0.236, valor comparavel ao resultado obtido por Bramwell e Hodsworth [13] para o
modelo XY quase-2d.

Medidas do calor especifico & pressao constante em funcao da temperatura realizadas
por E.E. Kaul e colaboradores [19] em monocristais do composto PbeVO(PO,) a campo
nulo, mostram que Cp(T") possui duas contribuigoes: o calor especifico da rede (fonons)
e o calor especifico magnético (do sistema de spins). Na regidao destacada da figura
3.4 estao as estimativas para essas duas contribuicoes, com a linha cheia indicando a
contribui¢ao magnética que é dominante em baixas temperaturas e a pontilhada corres-

pondente a contribuicao dos féonons, que predomina na regiao de altas temperaturas e os
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circulos indicam a contribuigao total. A contribuicao magnética para o Cp(T") em baixas
temperaturas ¢ altamente importante para avaliar a relacdo .J5/.J;, pois valores reduzidos
desta contribuicao levam a uma superestimativa na frustracao quando se compara com

previsoes tedricas.
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Figura 3.4: Calor especifico a pressao constante em monocristais de PbeV O(POy4)y em
funcao da temperatura. Detalhe: contribuicao total para o calor especifico em baixas
temperaturas.

Teoricamente é ponto bem estabelecido que, dependendo do valor do pardmetro o de
frustragao e da magnitude do spin (inteiro ou semi-inteiro), o Hamiltoniano de Heisen-
berg Frustrado apresenta comportamento bastante diferente. Estes comportamentos sao
decorrentes da conjectura de Haldane. De acordo com Haldane, sistemas com spins in-
teiros apresentam gap nas propriedades termodindmicas, enquanto que, para spins semi-
inteiros este gap nao é presente. Mais explicitamente falando, para S = 1/2, na auséncia

de frustragao (o = 0), o estado fundamental é caracterizado por um espectro de excitagao
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sem gap e comportamento tipo lei de poténcia na funcao de correlacao spin-spin. Com
a # 0, o comportamento é o mesmo para a < «, (onde «, é um valor critico) e apresenta
gap com queda exponencial na funcao de correlacao para a > .

Para spin S = 1, temos o gap de Haldane no sistema sem frustragao. Para o < 0.40,
obteve-se que a energia do estado fundamental e o gap aumentam com o valor de o.. Patie
colaboradores [14] e Kolezhuk e colaboradores [15] encontraram que, enquanto o < 0.40
o gap aumenta com o valor de «,diminuindo em seguida até a = 0.73 e voltando a
aumentar acima deste valor.

De acordo com os resultados encontrados por Read e Sachdev [16] no modelo de
Heisenberg AF em 2d, um estado desordenado é previsto para esse modelo dependendo
do valor do spin. Para S = 1, Moukourni [17] fez a previsao do estado com gap RVB e
no limite cldssico (S — o0) esse estado é destruido [18] devido a auséncia de flutuagoes
quénticas.

O modelo de Heisenberg antiferromagnético de spin 1/2 tem sido nos iltimos anos
cada vez mais estudado pelas mais diferentes técnicas. Uma importante justificativa
pela intensa aplicacao desse modelo recae, provavelmente, com sua conexao com a super-
condutividade. Compostos supercondutores de altas temperaturas formadas por planos
de CuO; [20,21], como, por exemplo, os compostos Y BazCu3O7_, e Las_,Ba,CuOy,
sao descritos adequadamente em sua fase isolante por esse modelo. Esses compostos
sao fortemente anisotrépicos, havendo um forte acoplamento entre os fons de cobre per-
tencentes ao plano de C'uO, e um fraco acoplamento entre os planos. Partindo-se do
composto isolante antiferromagnético LasCuQOy4, a dopagem com os elementos Ba ou
Sr numa certa proporgao x, formando o composto Las_ (ST, Ba),CuO,, produz um
estado supercondutor!. Essa dopagem tem como resultado efetivo a introducao de in-
teracoes competitivas nos planos formados por CuO; devido ao desbalanceamento de

cargas. Criam-se buracos (carga +e) com uma fragdo de = fons de oxigénio que estao

'Por exemplo, para x. = 2.5% no composto Las_,Ba,CuQ,, o fenémeno da supercondutividade
comeca a se manifestar.
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situados entre d&tomos de cobre (Cu) dos planos de CuQO2, onde acontecem as correlagdes
magnéticas. Essas sao as correlagoes responsaveis pela fase supercondutora. Diversas
propriedades termodindmicas desse sistema sao descritas adequadamente pelo modelo de
Heisenberg quase 2d.

Para pequenos valores do spin e relacionado a presenca de flutuagoes quéanticas, An-
derson [52] propos a existéncia de uma nova fase no estado fundamental, no modelo de
Heisenberg 2d (rede triangular), sem ordem de longo-alcance denominado Resonating
Valence Bond (RVB). O estado RVB é caracterizado pela presenca de gap de energia
e é responséavel pelo transporte de carga nos planos de CuQO, no composto supercondu-
tor Lays_,Sr,CuO4. A presenca de dopagem no composto é associada ao ponto critico

quantico da transigao entre a fase isolante AF e o estado RVB (liquido de spins).

3.3 Modelo J;—J; Heisenberg com Interacao entre
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