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RESUMO

Consideramos neste trabalho um modelo de Heisenberg
anisotrépico em uma réde cubica semi-infinita dentro do formalismo
das funcBes de Green na AproximacZo de Fasgs Aleatorias (Random
Phase Approximation). Analisamos  as diferentes possiveis
configuracBes para os parametros de anisotropia.da superficie e do
volume. Por simplicidade consideramos em nossos c&lculos que a
magnetizac3o do terceiro plano jé& ¢ igual a do volume. Obtivemos o
perfil da magnetizacso de superficie e o espectro de energia das
ondas de spin para diferentes configuracBes dos parametros de
anisotropia. Em particular comparamos nossos resultados para os

pontos multicriticos, obtidos via fun¢®es de Green, com os obtidos
(10)

por Mariz, Costa e Tsallis através de cédlculos de Grupo de

Renormalizac&o.



ABSTRACT

In this work we consider an anisotropic Heisenberg model on a
‘semi-infinite cubic lattice within the Green’'s ’function formalism
and Random Phase Approximation. We analyse the different possible
configurations for the surface and bulk anisotropy parameters. In
our calculations we have assumed for simplicity that the
magnetization of the third plane equals the bulk value. For the
different configurations of the anisotropy parameters we have
obtained the profile of the surface magnetization andv the energy
spectrum for the spin-waves. In particular we have compared our
Green’s functions results for the multicritical points with the
Renormalization Group calculations performed by Mariz, Costa and

10)

Tsallis

v
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CAPITULC 1

INTRODUGZOD

Nos dltimos anos tem havidb um grande interésse cteérico(1¢15)

1<18_21) nos problemas relativos ao ordenémento

e experimentsa
magnético de superficies. Do ponto de vista tedrico, diversas

técnicas tém sido utilizadas no estudo do magnetismo de superficie:

Teorias de Campo Efetivo(l—ls? ExpansBes em Séries de Altas
Temperaturas(s), Simulac3o de Monte Carlo(7), Grupo de
Renormalizacﬁo(s-ll), Método das FungBes de Green(lz—ls). Do ponto

de vista experimental diversas técnicas tém sidoc empregadas qpe
permitem analisar a magnetizacZoc das primeiras camadas de uma
amostra magnética. Entre as técnicaé mais usadas destacamos a
‘difracZo de elétrons polarizados de baixa energia, espectroscopia
de captura de elétrons,Aressonéncia de spins eletrdnicos, etc.. Uma
revisio destes métodos pode ser encontrada nos trabalhos de

(22) (23)

N.Mailis e Celotta e Pierce Uma revis®o sobre os diversos

tratamentos tedricos com énfase particular para o modelo de Ising,

pode ser encontrado no trabalho de Binder(24), volume 8 da colegZo
Domb e Lebowitz.
Un dos problemas mais interessantes no magnetismo de

supérficies € o aparecimento de uma fase ferromagnética acima da
temperatura critica de volume. Por exemplo, considerando-se uma
réde semi-infinita de &tomos magnéticos, ¢ possivel obter, a partir
de uma dada temperatura, uma configuracZo do sistema, na gual

apenas o0s planos préximos a superficie estZo ordenados, enauanto



gue 0s planos mais internos est3o numa fase paramagnética. Esse
comportamento tem sido observado em diferentes experimentos
realiéados nos Ultimos anos. Por exemplo, para o {on terra rara
gadolineo. observou—seclg) que a.temperatura critica desse cristal
¢ de 293K . enguanto gue o ordenamento magnético de superficie
persiste at¢ uma temperétura de 307K.. Esse tipo de comportamento
também tem sido observado em outros elementos, como por exemplo. no
terbio (Tb). |

Devemos ressaltar que embora & exista uma consideravel
quantidade de informac®es sobre este tipo de ordenamento, os

mecanismos basicos gque levam a essas transic8es ngo sdo

suficientemente conhecidos. Por exemplo. informacBes acerca do tipo

de ordenamento (ferro ou antiferromagnético), magnitude dos
diferentes acoplamentos de intercé&mbic e se o0 mecanismo de
ordenamento ¢ devido a spins localizados ou itinerantes. n3o sdo

ainda suficientemente conhecidos.

Por isso, a maioria dos cadlculos realizados até o presente
nessa A&Area fornecem apenas informacB®es qualitativas sobre Q
comportamento experimental. Na maioria das situac®es consideradas,
o modelo de spins localizadds tem sido o mais estudado, com énfase
particular nas propriedades do modelo de Ising em sistemas

semi—infinitos<24).

Q estudo do modelo de- Heisenberg em sistemas
semi-infinitos ¢ muito interessante, pois aiém de podermos estudar
0s aspectos relativos ao ordenamento de superficie, podemos também
obter.informagﬁes sobre o espectrb de energia das ondas de spin.
Neste caso, a anélise € um pouco mais complexa, pois devido a

quebra da simetria translacional em trés dimens@es, poderemos agora

ter ondas de spin cujas amplitudes decrescem rapidamente a partir



da superficie. Isso nos permite distinguir modos de excitac3o
localizados_daqueles'que se estendem por sobre todo o. volume
cristalino. |

Neste trabalho consideramos um modelo de Heisenberg
anisotrépico nume rede ctbica semi infinita. O ﬁodelo que estudamos
permite gue, atraves dé umz escolha convenignte dos parametros de
anisotropia de intercémbio na superficie & ne volume, possamocs
determinar diferentes configura¢®es para os ordenamentos da
superficie e do volume. Algumas situacdes .530 discutidas em
detalhe, como por exemplo, quando a superficie e o volume s3o
descritos por modelos de Heisenberg, devido &s consequéncias

(25)

tedricas relativas a aplicacZo do teorema de Mermin e Wagner a

sistemas semi-infinitos.
. .o (269
Em nossa analise utilizamos o método das FuncS®es de Green s
com o desacoplamento RPA ("Random Phase Approximation™)
Além disso, consideramos gue a magnetizag¢Zo ¢ uniforme dentro
de cada plano e gque o terceiro plano a partir da superficie se

(12, 14). Como parimetros

comporta como se pertencesse ao volume
variadveis em nosso modélo, tomamos o0s graus de anisotropia da
superficie e do volume e as relacBes entre os acoplamentos de
interca&mbio da superficie e do volume.

No capitulo 2 deste trabalho estudamos o comportamento da
magnetizacio em fungXo da temperatura para um modelo de Heisenberg
anisotrépico em funcfo do pardmetro de anisotropia, para uma réde
cubica simples sem superficies delimitadoras. Além disso. obtivemos
os correspondentes espectros de energia. Isso se faz necessario,

pois para se estudar as excitacBes na superficie devemos conhecer o

valor da magnetizacZo para cada temperatura considerada. Isso ¢



devido & nossa aproximac3o de gque o terceiro plano Jj& esta
integrado ao volume do sistema.

No capitulo 3 , desenvolvemos detalhadamente todo o formalismo
das Func¢®es de Green aplicado ao estudo das excitac®es de ondas de

spin no sistema semi-infinito. Em particular derivamos expressSes

4

para as magnetizacB®es dos dois primeiros planos em func&o da

temperatura, e calculamos ¢ espectro de energia dos magnons

localizados préximo & superficie cristalina. O formalismo deve ser

aplicado com muito cuidado, separando-se convenientemente as
regiBes abaixo e acima da temperatura critica de volume. As
expressBes obtidas formam um conjunto de equag¢Bes integrais, nao

lineares e acopladas que deve ser resolvido autoconsistentemente
para cada valor de temperatura e dos parémetros da Hamiltoniana.

No capitulo 4, apresentamos os primeiros resultados obtidos a
partir da anidlise das eguagSes derivadas no capitulo 3. Mostramos

que através de uma escolha conveniente dos parémetros ¢ possivel

obter uma magnetizag3o de superficie acima de um volume
paramagnético. Discutimos as singularidades obtidas para a
magnetiza¢io de superficie na temperatura critica de volume, no

contexto de teorias efetivas de Campo Médio e do Grupo de

Renormaliza¢30<ll). Também obtivemos um diagrama para os
acoplamentos criticos de superficie em fﬁncﬁo dos graus de
anisotfopia do volume e da superficie. Surpreendentemente, ﬁossos
resultados, baseados no método das Fqng&es de Green, s3o

comparaveis aqueles obtidos através de Grupo de Renormalizac3o.
Mostramos ainde que através da andlise dos espectros de energia

para os modos localizados, podemos também inferir sobre o

ordenamento magnético de superficie. No capitulo §, apresentamos



as prinecipais conclus@es deste trabalho ‘e as perspectivas de
desenvolvimento de futuros trabalhos empregando o formalismo das
Func¢@es dé Green. Finalmente, apreseﬁtamos no apéndice ‘uma
discuss3o sobre a aplicag@o do teorema de Mefmin e Wagner para

sistemas semi-infinitos.



capiTULO 2

FUNGXZO DE GREEN PARA UM SISTEMA FEKRROMAGNETICO DE HEISENBERG
ANISOTROPICO

Neste capitulo apresentamos 0 cdlculo da magnetizagZo de um
cristal ferromagnético infinito para o caso de epin=1/2 através do
m¢todo da Fun¢Zo de Green.

Inicialmente ¢ estabelecida uma rela¢Zo entre a magnetizag3o e
a descontinuidade da Fun¢Zo de Green. Em seguida, a partir da
Hamiltoniana adotada e da equacZo de movimento da FunsZo de Green
obtemos a FungZo de Green de interesse utilizando a aproximagZo .das
fases aleatdrias, RPA ("Random Phase Approximation”). Fazemos uma
comparagd@o entre os valores das temperaturas criticas obtlidas com
os apresentados na literatura. Determinamos as - curvas de
magnetiza¢3o, a te@éeratura critica e a relacZo de dispersZo das
ondas de spin para diferentes graus de anisotropiza cristalina.

A magnetizagfo, definida como sendo a nédia térmica do

<z (29)

operador de spin ,isto &,

(8> - T FH g7
Tr éﬁ}t (2-1)

onde ﬁ=(KBT)_1, K, sendo a constante de Boltzmann, T a temperatura

absoluta e % a Hamiltoniana de spins do sistema, pode ser calculada

através do uso das Fun¢®es de Green se considerarmos que o operador



. ~ + - ..
S? pode ser expresso em fun¢Zo dos operadores Si e Si ,definidos

como

Lembrando gue :

($) -($) 2L (8N2 ($D)

e que

podemos

+ - =
'~)$j']:2$i g’;

escrever que

o
$i =

(2-2)

3 (S8 + S8+ (357

(2-3)
+ - z -
$‘ $j = 2$i +$A $:’ }
(2-4)

3 )2~($f')2 - 3. 9% | (2-5)

{$D = <($;)2> ~{($)y - <$[$f) = s(s~1) - {(3E))- ($:%:) .

Em particular, para s

< 3> -

1/2 ,

A
2

(2-6)

obtemos

- <5 8> . (2-1)

Para que possamos usar a té¢cnica da FunsZo de Green devemos

. C + -
considerar os operadores SL e S.L na representagio de Helsenberg



a (2-8)
$.(t)y = e $. (o) e .

As Fung®Bes de Green retardada (G) e avangada (G) s

dependentes do tempo & da temperatura , s83o definidas para os
-~ =t - : (29),
operadores Si e St:na seguinte forma :

—

L

d .
G o) = —iett-t) ([ 8]m, §5n]d =-ie(t-t)

- ] - (2-9)
RN 8, (01> - < Sy STy} =<K 8w, $, e
T; ) , [ . - ] .
Gy, =ieoW-t) <L, )} = 1o (t-t)x
- - (2-10)
- - 4 -,

A8 @ By - <) Brw ) J= K w5 edd.

onde e(t) & % fun;ﬁo de Heaviside e  as fungTes
F+—(t,t'):<$:(_t)3;(t')> e F'*(L,z')=<s},‘(r)$:(t)> %0 as funcdes

de correlagfo ou as m¥dias termicas do produto dos operadores S;(t)
e S;(t’) . Ou seja,
-i:ffff 1#1‘:‘ - '_13?1'}

(8w B;wr = Z T {e-'@ﬂelf{tﬂsf(o) e e v$j-(oj e

-39
onde Z=Tr[ e r ] ¢ a fun¢Zo de partigZFo.
Lembrando que o trago do produto de operadores ¢ invariante

'sob permutagio ciclica desses operadores, vemos que:



F e = Fle-t)

(2-12)
-+ -+
F™7(e,0 = F 7 (x-t)
e que, consequentemente

G, (¢, ¢) = G- (x-ty
e ‘ , » (2-13)

Ga (t,t) = Galr-t)
Este fato nos permite introdusir a transformada de Fourier

temporal para as Fun¢Ses de Green e para as fung@es de correlagfo:

+00 -
: L E (t-t)
(E(E) = __i_.. G ('t"t') eL Cl('t-t‘) }
2m :
o |
(2-14)
K] , i +CO —LE (t -"t')

G-t |G e o )

-0

onde G(t -~ t°) pode representar as Fung@es de Green avangada e

retardada. Temos ainda que:

. + 00 .
— —+ -Lw(t -¢) .
Fe-ey = | Jwoy € dw )

-0
(2-15)
- ¥ *oo (t-%)

- w __'UJ _l

F (t-t) = | J) eﬂ> et dw .

-0
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Nas equagBes acima, J(w) ¢ a chamada fun¢Zo densidade

espectral e pode ser expressa como:

+ 00O .
—_ -+ A (t-t)
Jcw) = 4 Fe-t) e (¢ -t') ) |
2w | (2-16)
-0
Considerando as defini;ées de F°° , F7 e de G(t—t'), e
fazendo.t'zo , podemos escrever:
+00 c
I3 - - .E
G:Qr(E)::_‘l_ -~ O (%) {F+ -F +}6L dt =
2 '
. o0
+0c0 a oo.( )f
— ’ w tE-w ‘8 : N a
= lim i JdwJw (e =1) | e P Lie-weie)t]
— 297 . . /
£€—-o o L(E ~w + 1)

(2-17)

-£t +

onde o fator e (e » 0) ¢ dintroduzido para garantir a

convergencia da integral auando + + @ . portanto temos:

Gr(E) = 4 Lom Jw) (e () dw

2 E20 ) (B ~w+ig)

- (2-18)
Para a Fun¢Zfo de Green avangada teremos:
+00 . )
- -t LEt
G & =L LS(-T){F - F }e dt
a 27
(2-19)

=00



11
., por um procedimento an&4logo ao caso anterior chegamos a:

+ o

G.ey= 4+ Lo Jen (%21) Jdw

(E - w-18&) (2-20)
-¢o

A descontinuidade da Fun¢Zo de Green pode ser relacionada com
a fun¢Zo densidade espectral J(w) por meio da seguinte

representa¢io para a fun¢Zo &(x):

27 i g(x).—. lu‘m ( { i ) (2-21)
s |\ - — .
€0 \x -it K + LE _

Teremos

E—=»+0

»Qirm+ [G(E'—ie) - G (s+1e)] =

3

=4 | Jew) (%21) Lom { L { dw =

2w ) - C eo0t |E-w-it E—w +iE
+00 Auw '
=4 J(w)(e' —i) 2 1 S(E-‘w) dw
2 / (2-22)
, oo |
ou seja ,

Je) = _ L Lirn G (5 +1€) - @‘(E-LE)

oy E-0 (2-23)

A partir das equag¢Ses (Z,f) , (2.15) e (2.23) tomadas para

t=t", podemos determinar a magnetizaslio de equilibrio por spin

para o sistema:



<$2>:__1_ _ i { Lim G (e+ie) - G(E—le)} de .
2 RE i E-—’O*’
e - : , (2-24)

A determinasio da magnetizasZo depende agora unicamente do
calculo das FungSes de Green G(E), o gue serid feito através de suas

respectivas equagdBes de movimento. Temos portanto:

;d (E]t (g, = i d {-Le(t-’c‘) <[$;,(t)’ 5. m])}
dt dt |

(2-25).

d (G (Jct): i.é__{ie(*'-t) <[$;~(“; $;=""’]>} )
dt

onde consideramos gque os operadores S:(t) e S;(t') podem estar
L m

associados a diferentes pontos da rede.
+00

Lembrando que e(t-t")=f &(t-t7)dt ; e que
st o4 . =
T :ES?(t),%] ¢ facil verificar que

i G =i d G ot = id Gan .
dt dt ot

(2-26)

Obtemos assim a seguinte equagdo de movimento:

xoL(E (tt\ -Su -t') <[$_,(t) 5. (t)]> «[55_,({) I@] $..(t)>>

(2-27)

Apés efetuarmos a transformada de Fourier temporal obtemos:

12



EQ S5 92 W, = 5= [Spen Sp] Y (80,8 ], 82 e

(2-28)
Nesﬁe trabalho consideraremos a seguinte Hamiltoniana, numa

réde ctUbica simples, para valores de spin s=1/2:

L

H=- é%;[ S50 88) (- T S [- R SE

(2-29)

A,

onde a soma ¢ considerada para todos os pares de spins vizinhos

. . . > >
mais préximos localizados nos pontos { e jJ da réde, J*a € o

ty
parametro de troca, h € a energia associada ao campo magnetico
externo e £ & unm parémetro'que permite controlar a anisotropia de
nosso mod€lo. Em particular, se e=0.5 obtemos o modelo' de
Heisenberg, e se £+0, obtemos ¢ med2lo de Ising.
Deve-se ressaltar que o valor =0, gue em . nosso caso

representaria um modelo de Ising puro, deveria ser evitado uma vez

que o célculo da magnetizag¢io , via Fungio de Green, se baseia na

determinasZo das fung®es de correlagZo ¢ st),s7 () > e
- + . v s . .

<SS (),S (7)) » , € que £=0 elimina de nossa Hamiltoniana

justamente os operadores st e 5 ;7 Ppor essa razio, en nossos

cidlculos subsequentes, tomaremos o valor de £=0.01 como sendo o
limite para o modelo de Ising.

.. . . +
Exprimindo a Hamiltoniana em termos dos operadores % e S

teremos:

j& Z[J-.-. ($ $*+$$)+J....1£)f5$] L\Eﬂ:ﬁ.

) P
é (2-30)

13

.
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Introduzindo esta - Hamiltoniana na equagio (2.28) e
efetuando-se um desacoplamento atraveés da aproximagZo RPA ("Random

Phase Approximation”™) obtemos:

-0 (o) <325 -h K 8820,

ST S T I AR R MIE N -
0 i 7T 1 i m - (2-31)

A existencia de simetria translacional no cristal @ infinito

permite introduzir a transformada de Fourier para a Fun¢Zo de Green

( Gémn na forma:
k

b - L iR I-A)
(B;T;“.(E) =3 ;52D = “,{[‘Z G.e e /
K .

v : R

onde N ¢ o numero de cé¢lulas unitarias do cristal e os vetores K
o . . . . .

sdo os vetores de onda da 1- zona de Brillouin. Devide a simetria

translacional, < Si >=< 8% > , independentemente do ponto da rede.

-

Considerando que a fungZo 6$+ pode ser expressa na forma:
Lm ’

g* <L 5 e-LK'(QW‘) (2-33)
N g

7 m

poderemos escrever a FungZo de Green ®+(E)como:

]

G.(e) = <& i
K

{rr hand -
E EK (2-34)



dnde
R,:zJ<$>[La£Ef~]+k y
1 '6’-{’)2
e ¥, = —E_z e’ ) ¢ o fator de estrutura da réde,
X 7

nimero de vizinhos mais proximos de um dado spin.
b d

d4 os polos da FungZo de Green, que sZ%o ident

energias de excita¢fo das ondas de spin do sistema

Introduzindo~se a expressio de G*(E) na egquagfo

k
> >
m

fazendo-se =l teremos a FunsZo de Green gue nec

K. 8» =GE= Z <$z

e que permite, portanto, a obtengZo de uma e

magnetizagZo < B° > por meio da equagZo (2.24):

(2-35)

sendo 2 ¢)

<$2>=i_; dE_ fim Z<$> L
2 K

E -
E?B'— i 5 ol

<$z> = t/2 )

onde definimos que

—

G- L2 (2% )" .

E—E'R.-l-lﬁ E—Ek-—lé

15

A equa¢§o (2.35)
ificados com  &s
(12,286)
(2.32), e

essitamos:

/
E

(2-36)
Xpressao para a
i

(2-37) -

(2-38)

(2-39)



Colocando-se h=0,
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na equasZfo (2.35), podemos determinar a
magnetizac%o espontéanea como fungio da temperatura. ‘

A determinagZo de <% em- fun¢Zo da temperatura pode ser
realizada através do célculo autoconsistente das egquag@es (2.38) ‘e
(2.35) A soma sobre os vetores de onda K foi efetuada usando-se
o METODO DOS PONTOS ESPECIAIs(14:27),

A eXpressEo da temperatura critica de volume em fungZo do
parametro £ = obtida,impondo-se a condi¢§o'de que para h=0 ,
<%*>— 0 quando T — T,

Podemos escrever que:
1+ 2¢=_i~ZCotgh(£_E_k’_) .
—
N K 2 (2-40)
Lembrando que, quando <595 0 , E»2 — 0, podemos expandir
3E> '
cotgh( 2“ ] e tomar o primeiro termo da expansZFo:
L+ 2({)':3__4___2(2 > -
N ® ‘BREg

2 Ko T ! Y. )

_ 2 T S o(L-e-€ %) . e
Z
z J <% N &

Portanto, obtemos para

(2-42)
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temperatura critica reduzida.

m

onde T =% —m—m—— &

el
[
)
N on
w

Para o us»n do metodo dos vpontos especiais devemos f

aproximagao:

EED I ICSIE I I G
N g/ '

pzd (2-43)

—’ e . - - .
onde os K s3a o©0s pontos esreciais.determinados atraves das

propriedades de simetria dz rede, prertencentes & primeira zona de

ré

Brillouin e & sio 0s pesos assocliados aos rontos. K

. . . - -»> .
Para uma rede cubica simples os pontos K podem ser escritos

> 114 . ~ . .
na forma K = 335 {X,y,2) onde x.Vy,Zz s8ao as 186 primeires
ndmeros impares positivos, compondo assim um conjunto de 816

vetores irredutiveis dentroc da primeira zona de Brillouin.

Temos 1B vetores do tipo (a.a,a) . com peso <x:—l——, 240 do
i 4098
tipo (a.a.b) com peso %54896 e 580 do tipo (a.b,c) com peso
A - N
T\ 4086

No guadro abaixo apresentamecs os valores obtidos atraves do
metodo das FungBes de Green e por outros metodos para a temperatura

critica ( KBTc/zJ Y do modelo de Heisenberg ( %€ = - 2J 2 SLSj )

<UY

e do modelo de Ising ¢ % = - J S.SJ Y numa rede cubica simples.
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ApT ox'\maga‘o Expunsao em Grupo de Fungao
de Series de Altas|Renormalizagdo- de
Campo Medio| Temperaturas |Mrgdal Kadaroff Green
(A) (B (CH
Hetsenberg n.5 0.28 0.28 0.33 ' ?
Ising 1.0 0.75 0.78 : 0.99
==0,01

LAY : M.F:;ykes . D.5.Gaunt and M.Glen. J.Phys. A G , 87 (1878)
® : F.Lie, H.H.Chen and H.C.Tseng . Phys.Rev. B 38 . 508 (1888)

«> : Resultados obtidos neste trabalho

Na figura 1 apresentamos o grafico da magnetizag@o espontanea
em fun¢io da temperatura para diversos valores do parametrc de
anisotropia & . A temperatufa critica decresce monotonicamente
desde & — O (mod#lo de Ising) até <« = 0.5 (modelo de

Heisenberg). Observe gque o0os valores de TC s3o0 gquatro vezes menores

gque aqueles apresentados na tabela 1 . devide & forma como
escrevemos a nossa Hamiltoniana de partida . Na figura 2 , exibimos
o comportamento da magnetizag3o espont&nea . como uma fung3o da

temperatura para diferentes valores do parametro de anisotropiz &£,
A curva A fol determinada ﬁambém utilizando o metodo dés FungOes
de Green pofém evitamos  tomar explicitamente £ =0 Iem nossos
célculds , pois as.equa¢5es de movimento para as FungSes de Green
nzb eétariam definidas . Devido a isso tomamos explicitamente o
valor & = 0.01 como sendo ¢ limite para o mod€lo de Ising

Nas figuras 3.4 e 5 representamos a rela¢do de dispers3o das
ondas de. spin para o modé¢lo de Heisenberg ( ¢ = 0.5 ). Esse grafico
¢ uma representa¢®o da equacfo (2.35) para h=0. Note que a abcissa

-

N - 4 1 .
e escrita em fun¢3do de A(k,) = 1 - —5—(005 aK_ + cos aK_), por isso

o

A

os dois limites correspondem aos valores de KVIO e K = 4 Esse
3 v a
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tipo de representacﬁo.é conveniente para se comparar posteriofmente
as excitagBes de ondas de spin no volume com aquelas dos modos de
superficie; Podemos verificar que & medida gque nos aproximamos da
temperatura critica, ss energias dé excitagio v3o progressivamente
diminuindo. Isto ¢ de certa forma esperado, pois as energias de
excitagZo s3o proporcionais a magnetizag®o dénfro da_aprokimaézo de
fases aleatérias-que estamos considerando. Finalmente na figura 6 ¢
exibido o comportamento da felacﬁo de dispers®o para o mod€lo de
Heisenbefg anisotrépico ( € = 0.3 ) para trés valores diferentes da
temperatura. O comportamento observado ¢ semelhante ao <caso do
.mod€lo de Heisenberg. Nos pféximos capitulos esses resultados sero
utilizados para descrever o comportamento da magnetizé;ﬁo de
superficie bem como as respectivas relag¢Ses de dispersio.dos modos

de superficie.



=]
e A .2 3 Ja S
&
FIGURA 1 - Temperatura critica reduzida (Tc) em funcio do
KT
parimetro de anisotropia (&) . T.= zaJ.

.2

FIGORA 2 - Magnetizacio (<Sz>) em funcio da temperatura reduzida

(t) para diferentes valores do parametro de
KT ‘
; ; =B __
. anisotropia (£) , = =7
CURVAS: A - £=0.01 (Ising) ; B - «=0.30 ; C - £20,50

(Heisenberg)

3

.3

20



3
24
1]
Q
o ’ .5 i 1's 2
N (&)
FIGURA 3 - Relag¢Zo de dispers3o para as ondas de spin ea fungZo
do parémetro A(i,,): (1 - -—;—( cos ch+ cos cKz)]
.Na figura, £=0.50 (Heisenberg) , —— = 0.179,
c
3
A2.
1]
9 .
¢ 5 { 1's
AR
FIGURA 4 - Relac3o de dispers3o para as ondas de spin em func¢o
‘ do parametro A(E,,)-_- (L - —]2'—-( cos aKx+ cos qxz)]

.Na figura, ¢=0.50 (Helsenberg) . =—1—= 0.774
. o]

21
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1]
e T
€ - J. 1.'5 2
A (K
FIGURA 5 - RelacZo de dispersZo para as ondas de spin em funcio
do parametro A(:u)= {1 - -%—( cos aKx+ cos aKz)]
.Na figura, £=0.50 (Heisenberg) , -%— = 0.976 ,
c
3
A
24
B
1]
c 77 77 2L L]
7 77 77 L L7 )
//[////////////////////
G T I
i T
: . 1.5 A e z
A (R)
FIGURA 6 - RelacZo de dispersZo para as ondas de spin em funcZo
do parametro A(:")= (L - —%—( cos ch+ cos oKz)]

.Na figura, #=0.30 (Heicenberg anisotrépico) ,
K.T

T _z—2—<0.169.

c zJ

Regi¥o A [ ——0.213 | , RegiZo B [ ——=0.870 ] e
o4 [+
RegiZo C [ ——=0.994 ]
c



CAPITULO 3

FUONGAO DE GREEN PARA UM SISTEMA - FERROMAGNETICO DE HEISENBERG
SEMI-INFINITO

Neste capituleo sZo apresentados ocs c¢alculos que permitem a
determinacZo da magnetizasZo do primeiro plano (superficie) e do
segundo plano de um cristal ferromagn#tico semi-infinito, tendo

sido considerado que a partir do  terceiro plano do cristal a

23

magnetizag¢Zo ¢ a mesma que a do cristal infinito calculada.

anteriormente. Os cilculos foram feitos para o caso de spin = 1/2
através do método da FungXZo de Green com desacoplamento RPA

Em-funcﬁo de que para determinados valores dos parémetros
émpregadqs se obtem magnetizasio diferente de zero para o primeiro
e para o segundq plano, mesmo para temperatﬁras acima da
tempefatura’critica de volume ( T > T: ) , os cidleculos feitos foram
especificos para cada regiZo de temperaturas: para T < T: quando se
considera que a partir do terceiro plano a magnetizagio ¢ igual a
de um volume infinito e para T > rz quando se considera , J& no
infcio dos cidlculos , que a magnetizagZo do voiume € nula. Foram
também obtidas as relagBes de dispersio das ondas de spin para cada
uma das regifies de temperatura.

Nosso sistema semi-infinito serd representado por um conjhnto
de planos, o primeiro dos qgais, a superficie, serd lcocalizado pelo
pardmetro &0 (fig. 7.1) . 0 segiindo plano corresponderd a =1
e. a partir do terceiro plano ( 42 ) inclusive, consideraremos

as intera¢@Bes entre os spins do cristal como sendo idénticas as de
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um volume infinito.

FIGORY 7
= — ~‘;,<:f::;j>T::r ~ <o o - Esqueas das interac@e de intercdzbio: V., na
— :? i yw superficie (plano xz), Jjentre a superficie e o
?‘} T .ﬁ§<:::j’:~§‘:r‘2: ~c gegundo plano e J no‘restante da r<de.
Th—

A Hamiltoniana que utllizaremos agora ¢ a mesma gque WUSANOS.

para o cristal infinito:

- Z [Te(Es 580 + e (€ ]-h Y

(5#) (3- 1)

sendo que agoré o pariametro de troca J e o paradmetro £, que d& o
grau de anisotropia no modelo, terZo respectivamente as seguintes
formas: no primeiro plano (£ = 0) tomaremos J,, e &, ; entre a
superficie ({ = 0) e o segundo plano (£ = 1) , usaremos J_L e £ ; a
partir do terceiro plano (£ = 2) ,'usaremos J e =

Analogamente ao procedimento adotado no caso do cristal

infinito, substituindo a Hamiltoniana, expressa em termos dos

+ - )
operadores S* e Sé , na equasio de movimento da transformada de
1 m

Fourier da Fun¢Zo de Green, e efetuando o desacoplamento R.P.A.

obtemos a seguinte expressfo:



E

[E-(-en T <8I>-R1S s, =

<S> o - € T <8>Ks 5.,

(3-2)

Levando-se em conta a simetria translacional dentro de cada
plano do cristal, introduziremos a transformada de Fourier da

FungZo de Green na seguinte forma(12’14):

) ;—’,,. (z.ll “”_'gll
G = K282, -_i..Z 7 gy et
Ns 7, ‘”_“ 7 (3-3)

. , . > > ~
onde N_ ¢ o numero de pontos da réde na superficie; t,, e m, 830 as
-+ -+ N
componentes dos vetores U e m paralelas aos planos do cristal,
enquanto L. e m sXZo as componentes perpendiculares aos Pplanos e,
conseguentemente, localizam os planos do cristal. Us vetores
8%0 os vetores de onda associlados 4 primeira zona de Brillouin da

r&de gquadrada.

Usando ainda a representagZo para a funsio <5_)_> dada por:

U
] i Ky (L= ) (3-4)
87%3  =—N; %; é{ ” 'San )

i

e considerando ainda que a magnetiza¢io seja homogénea ao longo de

cada plano:

<SZ> = (8T (39

_’.
poderemos reescrever a equasio (3.2) para cada K, como:

25
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[e-t-e) L T <85> -] & (k0 4
+Z£‘J;f <$Qz> (ﬁlm(R’ﬂ,E) eLKl/-.CL—l): <$22>(‘S

Qom
q\r (3-6)

0 cristal semi-infinito serad representado por um conjunto de

equascSes obtido através da aplicasZo da equasfo (3.6) a cada plano

do cristal, a partir da superficie (1=0). Teremos portanto:
-3 ' 1
120 {E +[e,3, 2 Y -2(1-£) TSI - (1-£) L < >-h ]Gt

+ EJ__J-.L <$:> (E‘L"M .:: _<_$§_Z go'm h : (5-7)
ar

=1 &, T <% ﬁom'*'{g—(i-—él)tjl <$:>+[eTz Tz - JEENN

(B> - (1-0 T <BZ> -k} @m+ eT<S 6, - <§ 2§, @

w2 eI <85> G+ {E--e) T<E + [eT= T, - (2 1-0)s

(8, ‘H}@lm“’ ed ($) G3m= <§E> >, .. , (39

s eJ<si> @ +e+[eTz ¥ -z (-0 T I<CED -

'k}@ﬂ + 8J<$:.>G§u o = §$zz> gﬂ (3-10)
m +1)m I m )



onde consideramos qu a partir do terceiro plano (1=2) a

I\l

magnetizasio serd a mesma para htodos os pontos da réde sendo seu
valor , <5;> ,aguele obtido no cédlculo que realizamos anteriormente
para o volume infinito. Nas equasBes anteriores 2z representa o©
numero de vizinhos mais préXimos de um dado spin,‘e '

>
K

de estrutura referente aocs planos cristalinos dado por :

K_, S O (Cos ak, + Cosak, ) (3-11)
Ku 2

0 acoplamento entre as eguagbes (3-7) a (3-10) nZEo permite que
o calculo da magnetizacdq da superficie ou do segundo plano seja
feito da nesma forma gue foi realizédo para o volume infinito, uma
vez que agora nZo € possivel exprimir as Fung®es de Green ds cada

planoc na forma de uma fun¢¥o delta . Utilizando a equag3o (2-23)

que dad a funsZo densidade espectral em fungZo do salte da FungZo de

ot
O]

Green ac cruzar o eixc real, mos:

J(uu) = 1 ,Qowm (Ei:_’ (W +.E) — Gi_‘ (W ~1&)

__.“' Q,yn g m .
( eBw—i) c—o

Consideraremos ainda a seguinte identidade

Qi L _ Pl ) i Sew)

E~0 E - wtie E ~w

-+
~
)

l
[
3
St

.onde P indica a parte principal de Cauchy(dg)

Usando esta identidade nas equagdes (2-18) e (2-20) que

relacionam as FungSes de Green retardada e avancada com a funcZo

27
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densidade espectral obtemos:

(Elr () = ._!:__ J—(w) -i) (/O 4- - L‘ﬁ’é(&’-w):lcluz
T 2
+00
a4 PO T () sw - i T (P21,
2 (£ -w) % (3-13)

(Ea(syz_i__ ?[J(w)(e ) dw +_!'—_J'cs>(e(35—

(E-w) ¥ 2 (3-14)
- 00

Temos entio que:

-
Gr (e) - G CE) = —LJ(E) éi) = 2ilm (B,(E) _(3-15)

A funcZo densidade espectral pode entZo ser escrita como:

Te) = 2 lim Lm Gz E+ie)

-0 (eBE ~ 1) . (3-16)

Utilizando esta express®o de J(E) na equacdo (2-15) com t=t°

levando-se em conta a simetria de translacZo bidimensional do

cristal e considerando-se m=1, teremos a funcdo de correlac3o

escrita como:

(B85 = - 2 Lim Iom [“,%; ; @lm(ﬂ,‘ena)] 1e
mof £t (eﬁg 1 )

-CO

(3-17)
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Substituindo esta express3o da funcZo de correlac®o na equacdo

(2-7) e esorevendo'

Im

s Ky . v ' (3-18)

A Z @]'r (K, E+ie) = (._':‘}__) d°k, G (K,,E+i®)

onde estamos considerando que o cristal estd sendo representado por
uma réde cubica simples com pardmetro de réde a , obtemos a
seguinte relagfZo entre a transformada de Fourier da FuncZo de Green

e a magnetizaczo:

+co ~ o . . .
] 2 E ot 297 ﬁ =
| -0 (e - i) (3-19)

onde novamente consideramos que a magnetizacZo € homog&nea dentro

de cada plano.

Para se obter uma expressfo para a transformada de Fourier da

Func3o de Green , & em func3o dos pardmetros associados ao

r

IR
cristal,devemos resolver o sistema de equacSes (3-7) a (3-10). Esse
sistema de equacdes pode ser representado por um produto de

‘matrizes na forma:
[0 &, - <2
= —_— (3-20)
Q @ L rem r LR
&, consequentemente, para {=m podemos escrever:
—~ . :
-1
G - L, £80

&R a | (3-21)



Desta forma, podemos escrever a magnetizacdo em cada plano <

do cristal como:

<%;> = 1/2
| | L+2¢Q

(3-22)

onde

E—o" T ( eBE -1) (3-23)

C@Q; ~fon 1 j:[oE(& )2 Im[ﬂ.gé(lz:/,g_ue)] Cigkt
| 2T

A determinacfo da magnetizacio depende agora de 'se encontrar

o~ -1
uma expressZo para €, o que pode ser feito se lembrarmos que:

L Ca
20 -
QM = v | (3-24)

Do
onde CLL ¢ o cofator de Qu e DD €& o determinante da matriz O
. . -1 ’
Para determinar os Qu vamos escrever a matriz Q , que por

conveniéncia serd expressa na forma:

7/

2% 4 oLy, Q. @) @) O .
Q. 24+, S0P c © -
)= O oL 2t+otqg = o ’
®) @) Y 2t o<
O e o o 2+t :
L . i . . "

(3-25)

Comparando os elementos de matriz acima com as equacSes . (3-7)



31

a (3-10) podgmos escrever que:
o= LE, T2 W, -2 (1-60 T, ]<SF> --e) T <575 -
_[E,:)—Z b:—;” —~(Z+2)(1_-a)3’]<$23> ) (3-28)

<, ~(L-€1) J;'<$f> + [ £z §e -2 (L—&)J]<<§§j> _

""[&JZ b’r(;~(2+i)(i-a)J]<$;> , (3-27)
gy = ‘(1'5).J<$f> + (L-e)T L8>, (3-28)
(,,= €. J:Lb <$Z> , " (3-29)
Q,= &.Jd <§f> ) (3-30)
Q,,= €7 L35y (3-31)
< = &J L£%2> ) | (3-32)

2t = {E+[cjz b/k*;, ~(2+2)(1-8) T | <E> —h} . (9799

Utilizando o desenvolvimento de Laplace para representar o

determinante da matriz Q +teremos:

D= (2t+,)D, - Q,, 0, D, (3-34)

j>4_= <2t+ O(H.)Dz - c>{ Q'LZ DB ) (3-35)
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':D25_-<2‘t'+0<2_2)j>3 - <% D

4 (3-36)

— —— 2 " _.
:DN— QtDNH_ =4 DN+Q_ para N=3 f (3-37)

sendo gque D representa o determinante da matriz ©, de onde foram
retiradas as primeiras ~ linhas e colunas.
-1

Considerando que GC_ =D, teremos para Q.. a seguinte

express®o:

__Q.;: _ Dy _ i _ (3-38)
DO :-Do
Dy

Utilizando a equagZo (3-34) teremos:

Qlt_ 1

Co = .

(3-39)
D,
D2
Repetindo sucessivamente o processo de substituic®o dos D,,
através das equagBes (3-34) a (3-37), éhegaremos a:
O.. 1 i
oo = ©
' 2t 4+ o, < (Lo
‘ 2t +od,, - <2

D3
D,



Para N =2 3 vemos pela equécﬁo {3-37) que:

D - 2t - =<2 |
DI\H-L ' Du+et
| :DN-I-Q

Consequentemente, & medida que N cresce, a <fragdo

tem eua forma repetida indefinidamente:

Dy _ oz
D+t 2t _ o< ?
2t _ o<?
2t  _o<¢*®
Dk
DNik+d

Definindo o parémetro &(t} como:

?(‘6) = Lo 0<2 Dt para N;B
N—+co - j)N

-4
poderemos escrever Qoo na forma:

-4 ‘
QO - 1
2t + Xoo _ ._CZ.QL ..(2-10

2t + =<y NQLQ.

33

(3-41)

N+1

(3-42)

(3-43)

(3-44)

2t + e P ?
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Procedendo de forma andloga obtemos a seguinte expressio para

N
41
-1 :
Z't +°<L4- _ QOLQLO _ D<'Q4.2
2t + Xy 2t 4+, — €
Podemos reescrever 0;; e in na seguinte forma geral:
O Ne(§) .- (3-46)
24 — )
D (%)
onde

3 2. 2
No (¥ = f[cxuﬁ b (=t Qp + XXy ) E + ok (o<u+o<22)§+0<4:l)
' (3-47)

NL(%?) = ﬂ}(ﬂ 7{3+ (c><2+ X po gz €2+ 0<2(c><oo+ ,,) €+ D<4 :l J
(3-48)

:D(?)-? a, + Q,jf.—!— CL2_§Z+ Q3§'3+ Clq§4+<15§5- )

(3-49)
onde os coeficientes 2, sZ0 dados por:
a = «<© ., ' (3-50)
o /)
(3-51)

°<4(O<OO+O<11+N22) /

o
'-L
1]
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A 4 . 3 '
QZ,: e —QLZN +(.°(LL‘.(’°(27.) Npo + Xy, = Qo}_ 06 ) (3-52)

_ . |

OS: (O(OO + X + sz)c( - 0(°°Q12.0< - WZZQOLQLO-‘- SN Ay (3-53)
2 . ( ) . :

Ay= <X = -Qucx t Moo ¥ /oy, (3-54)

As =Xz | (3-55)

A determinacfo da magnetizacZo depende =agora do parimetro
£(v); vamos portanto retornar 2 equacio (3-43) para explicitar a

relaczo entre & e t :

2

ﬁa(ﬂ = *QVW‘ °<2-@ﬂ-i-i = Lim X | (3-56)
N=eo Dy N>oo 2t - o<¢® Dyqp
:DN+J.
ou ainda,
ﬁ(t)-_— _ =< _ o (3-57)
. 2 - ‘
2t - flm ¢ Dz 2t _ ﬁ(_&)
Nee T |
N+L
Resolvendo esta equacio em () , obtemos:
§(+)= t t'\['tQ—O(Q' para |tl> o<

© ﬁ(t)-‘- t * L\/;_QT‘E.T . rpara ltlLo(



Teremos, portanto, em cada regiZfo ( |t]<a e [t]2a ) duas
possiveis solucgBes para ¢(t) e, consequentemente, dois valores

para a magnetizacio . A escolha de qual valor de E(t) ¢ o

36

adequado como solucfo fisica do problema € feita da seguinte forma:

Na regiZo na qual |t|<a , e considerando que a funcZo de
— - + » N
correlacZo <SL SL> deve apresentar valores positivos ou nulos, as

equagSes (3-17), (3-21) e (3-48) implicam em que:

T Ne(B) o (3-58)
D (%) |

Para que esta condigcZo seja satisfeita, a solucZo que deve ser

escolhida ¢ (12s31).

€.t (°<2_JC2)W .. (3-59)

Na regi%o em que | t|za pode-se mostrar que a fragZo

continuada definida pela equacZo (3-43) converge &4 raiz real que
(30,3)

tem o0 menor valor absoluto e, portanto, deveremos escolher a

solucZo:

€t - (o) (360

Devido a essa mudanca no comportamento de &(t) em fungZo da
regido em que se  toma t deyeremos, para © calculo da
magnetizagio, dividir a integral da equac@o (3-23) , que define a
funcdo il , em trés regides. Apds efetuarmos uma mudanca da

variével de integracio de E para t , através da equagcZo (3-33),
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obtemos:

-

¢ o -l 2 |3 (__a_)2 dt Tn [0 @ tvie)]
2 E~dt ar 27 ( efSE 4 )
+ + 00
+ dt I [_Q:Mi (Ko, 't:-u'&)] . ot I,m[ﬂ—;é (K, ,-t+ia)] '
(e®® -1) L (efE - 1)
- +

(3-61)

Pode-se mostrar gue:

Q(m\ Irm [ﬂ};(?(t—u‘s)ﬂ: il Z N_Q(EX) g(g_%) (3-62)
= 7%, ’

onde KY 830 as raizes do polin®mio D(&) e D'(fy) ¢ a derivada

do polin®mio D(¥) calculada no ponto ¢

As
'y

Fica evidente agora a
conveniéncia de se efetuar uma nova madanca na variavel de
integracZo na primeira e na terceira integfais dentro do colchete
da equacgZo (3-61). Com base na equacZo (3-57) e, levando-se emn

conta que guando t » *0 , £ > 0 e gue para t » Xa , & > *a |

obtemos:



¢l:-<_2~)(%)2{ Iazg{%;/a}( ;z?)NM’ §(%- 5,

D (%) (6

o

O
LTy jaﬁ(«"’— ?2) N (50) S(§-§)
2 \
=T ¥ D) (ef- 1)
+ / dt Tom [-(Z,M (Ku)‘t"‘*f—)]
(ePf 1)
- . (3-63)
Fazendo-se uso da egquacZo (3-46), teremos:
A Ng (€
e R R E UL
T i ,
| « (&P 1)
Z No(By) (<2 _ &) ]
D' 2(el*
¥ (?y $,(e —L) (3-64)
0 c4lculo da integral nos vetores de onda K. & feiﬁo

utilizando-se o mé¢todo dos pontos especials em duas dimens@es para

uma réde quadrada(zs)

, ficando a equac3o (3-64) na seguinte forma

final, dada por:
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cl)zz"(%‘) i Wil +Zt I"‘(%g%) +‘

izl - (eBE'“i)

+ T Z Ne (&) (o2 %)
2 F D (&) F(ePE1) ’

(3-65)

onde .  sZo os pesos associados aos pontos especiais e n & o
numeroc de pontos especiais considerados.

Com esta expressio para a funcgio ] e adotando o valor

l.,

anteriormente encontrado para a magnetizacZo do volume infinito
como sendo o valor da magnetizacZo a partir do terceiro plano,
poderemos calcular a magnetizacio para o primeiro plano
(superficie), e para o segundo plano resolvendo

autoconsistentemente o sistema de equacSes:

<ES> - 1/2 , (3-66)
1+ 2,

< FES - 42 o (3-67)
1 + 2 C}’L

Além doe valores de magnetizacZo, dados pelas equacBes (3-66)
e (3-67), podemos obter tamb®m as energias de excitacZo das ondas

de spin do sistema a partir das equacBes (3-33) e (3-57):

E?uz(fa' —olt E;L) 'l:ﬁJZ K'i_(.,, - (2+2)(1-5)J] <$:> ) (3-68)



onde £ sHo as raizes do polindmio D(¢) , dado pela eguacHo
- f
(3-49), e onde consideramos © campo externo igual a zero.
Assim como no volume infinito, agqui também os polos da Func3o

de Green, gque, como podemos ver através das equagdes (3-21) e

oy

(3-48), correspondem &g vraizes do polindmio D(g) s 5350
identificados com as energias de excitacZo das ondas de spin do
sistema. Entretanto neste caso estas ondas de spin sZo localizadas
préximo & superficie livre do cristal. Isto pode ser visto se
considerarmos que a amplitude de excitacZo destas ondas &
. ) ~ . . = (32) .
proporcional aos elementos de matriz n3o diagonais be .definidos

pela equagio (3-3), que, por sua vez, podem ser escritos na forma:

-~

G-bit

onde < indica olplano cristalino a partir da superficie ({=0) e
b ¢ uma constante independente de £ .

Se lembrarmos que em nosso caso quando [t ]>a , teremos
|£1<1, fica facil ver que & medida que se adentra o cristal, a
amplitude das ondas de spin vai diminuindo, o que implica em  uma
localizacgZo proximo a superficie, ou seja, teremos os chamados
modos localizados.

Se na regi%o onde |t|Sa , escrevermos t= o cos(ax) a
relac3io de dispérsﬁo dada pela equacio (3-33) se torna igual a
relacZo de dispersZo encontrada para o volume infinito, dada pela
equagdo (2-59). Neste <caso, a amplitude das ondas de spin €
uniforme, independente do indice de plano, e as ondas podem ser
encontradas com igual probabilidade em qualquer plano do cristal.

modos de volume sZ%o portanto estendidos.
Os dos d 1 Zo portant tendid
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Deve-se notar que a solucZo das equacBSes (3-6B6) e (3-67) d4 os
valores da magnetizacZo apenas para a regiZfo de témperaturas abaixo
da temperatura critica de volume (7 < T:).Quando a temreratura do
cristal alcanca um valor malor aque o da temperatura critica de
volume (=7 >TZ) a magnetizacio do volume cali a zero; entretanto,
dependendo dos valores dos par4metros (¢ e J) poderemos obter ainda
magnetizacZo diferente de zero na superficie.

Com o objetivo de estudar o comportamento da magnétizagso na
superficie para T > t: ,determinaremos as expressdes para. {SZ>
e <$:> quando a magnetizacfo de volume ( <$;>') € igual a zerb.i

A diferenca com relacZo & regiZo onde T < TZ comeca a
aparecer a partir do cilculo, para cada plano, da expressso' dada

pela equacio (3-6).

Teremos agora, com <$;>=O o seguinte conjunto de equacdes:
=0 {E+[E,,J,’,z S - z(L—é:,,)J;] 52> ~(t-enTi<%>-h }Go +
m .

+ . J <5 éim = <$> &,W (3-70)
iy

=1 &, <E)> (ﬁm + {E - (-e)J <$5> + [&Tz Ve —

~Z (L-S)J]<$f> —k}&im—r £I<$f>@m= <$i> gim S (3-71)
™

-72
) (3-72)

= [E-weal<sh>-h]§_=o

&3 | (E _‘.\) ﬁjm: O (3-73)
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Estas equa¢des podem ser escritas como o produto de duas

matrizes na forma:

[0 G ]Q =<Be> S, (3-74)
m T

onde <Sf>:0 para < z 2 , e a matriz Q ¢ dada por:

( t - o, Qo;. o 0 ) .
Q. t-, ﬂ;.z O O .
0] o t—o¢y, O o .
‘ ﬂ= 0 @) O + O
O O o o t .
( ' " )

(3-75)

sendo:
o= -\[£7, 20 - 2(1-e03,1<$2> -(1-en Ty <8}, (a-16)

= (1-e)JL <85> - [eTz e ~2 (re)J] <Bi> -

X,,= (L-&)T L3> (3-78)
Q= €, T <K%> (3-79)
Qo= 82T0 <S> (3-80

)

Q= T <D (3-81)



R t= (E-h) : (3-82)
Da mesma forma que foi feito mna regiZo onde T < T; s
. : . -4

precisaremos calcular os elementos de matriz 9 para a

determinacZo da magnetizacXo <St>.

Lenbrando que:

( 2'1 C |
- 28 3-
— Lt T ——— | (3-83)
.:Do

onde Cu ¢ o cofator do elemento Qu da matriz O , e D0 , €. O

determinante da matriz Q , vamos determinar Do , C00 e C“:
Utilizando o desenvolvimento 'de Laplace para representar

o determinante D, da matriz Q teremos:

Dy = (t-«%a)Dy - 2,,0,,D0 (3-84)

D= (t->w) Dy (3-85)

Do=(t =32 D3 (3-86)

Dy = t Dyes para ~ = 3 (3-87)

sendo que D, esta representéndé o determinante da mapriz Q de

onde foram retiradas as primeiras ~ linhas e colunas

. -1 .
Considerando que C = D , teremos para Q ~a seguinte

ce S [ate]

expresso:



Q. D . 4 (3-88)
7
Do D,
Da
e utilizando as equagBes (3-84) a (3-87) teremos:
§_2;i__= (t—ocu) | . (3-89)
(t-expo)(t—exit) = o Q4o
Considerando que an (t - aoo)D2 , € procedendo da mesna
forma que para a determinacZo de O;: , obtemos:
ﬂ.: = (t— <oo) ' (3-90)
(£ —=oo) (t—tw) - N L246
As equacdes (3-88) e (3-90) podem ser escritas na erma:
-4 Ng(x) (3-91)
Q—Q.Q (K//,E);—_—_ ____&____ / ‘
D)
onde
No(t) = (t-e<u) ) ‘ (3-92)
Ny (¢) = (t - XKoo) , (3-93)

D @)= (t“°<oo) (-t ""0411.) - QOLQLO . (3-94)

z
Para encontrar o valor da magnetizacZo na superficie ( <So> )
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2 . . :
e no segundo plano ( <51> ) precisamos resolver a integral dada

pela equac%o (3-23):

- ) + 00 _ |
¢ S AN I (_a_)z dt Ton [ 05 (R, teie)]
¢ E—sot ' 2 (eﬁE _ i) )
- | (3-95)

onde foi feita a mudanca da variadvel de integracio com base na
equacio (3-82).

. . . 32)
Considerando ainda que se pode mostrar que( ):

U T [ (R, teie)] = o 2 N (t0) §(e-4,)
0" I D(ty) (3-96)

onde ty X0 as ralizes do polindmio D(t) e D' (t) ¢ a derivada

de D(t) calculada no pontoe t, , podemos escrever gque:
- 4 . '

(t)ﬁz (_E}__)z 4% Z Ny () 4 (3-97)
2T ¥ :D‘(t‘) eatk-—i

Chamando de t, e %, ‘as ralzes do polindmio D(t)

s e
calculando D" (t) a partir da equacfo (3-%94) teremos:
dP _(_é_)z G[QR:/ 1 (ty — <) _ (te - <) ,
o~ 2qr .
(ty-t2) (eﬁ’ct-_ 1) (e(-"fz__j_)
(3-88)



2 ar [} _ °

‘bf(i)z d% 4 | (i —=) (to - o)
(ty -t2) (eﬂt‘_i) ‘(eﬁtz_ 1)

(3-98)

As equacBes (3-22) , (3-98) e (3-99) permitem o calculo da
magnetizacZo na superficie e no segundo plano .na regido de
temperatura T > r:

'Aé energias de excitacZo das ondas de spin sZo obtidas de
forma semelhante 4 usada na regiZ%o de teﬁperaturas.cnde T < T:

As equacBes (3-T4) , (3-82) e (3-91) implicam em que os polos da
Fung¢Zo de Gfeen, que sZo identificados com as energias de excitacZo
das ondas de spin, sejam dados pelas raizes do pelindmio DY) s

dado pela equacZo (3-92) e, consequentemente, que a relagfo de

dispersfo seja dada por:

E,- (o¢4y + o¢0) + -\/(Nu- xoo) ot 4 (Vg L1, (3-100)

2
e o :
E?.: (°<1L+°<oo) - \/(Nli—doo>2+4ﬂoiﬂi.o (3-101)
2
Teremos portanto, em geral, dois ramos para o espectro de
ondas de spin de superficie na regiZo T > 7 . No préximo

[=4

capitulo, apresentaremos os principais resultados obtidos para os
acoplamentos criticos de superficie, magnetizacZo e relacSes de

dispersio para todo o intervalo de temperaturas.
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CAPITULO 4

RESULTADOS

Neste capitulo apresentamos os principais resultados obtidos
para as propriedades criticas do sistema semi-infinito de spins
considerado no capitulo anterior. Em particular,apresentamos as
curvas de magnetizacfo em funcio da  temperatura para diversos
valoreé da anisotropia de superficie e do volume. A temperatura

A .
critica de superficie também ¢ apresentada en func&o do
acoplamento de intercambio de superficie, como tambem em func3o da
anisotropia de superficie.

>Construimos também um diagrama de fases no espago de
parametros de anisohropia de superficie e de volume, e do
acoplamento de superficie. Mostramos as respectivas linhas criticas
e discutimos os resultados obtidos através da técnica das FungBes
de Green, - cqmparando com outros ‘resultados encontrados na
1itera$ura. Em particular, reservamos uma discussZo mals detalhada
para a situaco na qual a superficie e o volume sZo descritos por
modglos de*Heisenberg. Discutimos os resultados obtidos dentro do
contexto do teorema de Mermin e Wagner . Finalmente,
apresentamos os espectros de energia das ondas de spin que 8e
propagam no volume e proximo 2 superficie para diferentes valores
da temperatura e dos pardmetros de nossoc modelo.

Na figura 8 apresentamos as curvas de nagnetizacio da

superficie, do segundo plano e do volume. Lembramos que em nossa

aproximac&Eo, o terceiro plano ja ¢ considerado como volume. Nesta
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FIGURA 8

- Magnetizac3o (<Sz>) em fung3Zo da temperatura reduzida
K. T
| B - .
.(7) para £.20.50 ; £,=0.50 ; RJ=2.00 ; r=ﬁ-—;u-i

CURVAS: A - superficie ; B - 2% plano ; C - volume

FIGURA 9

.28 As .24

- Magnetizag¢Zo (<Sz>) em fungio da temperatura reduzida
KaT
T=

(r) para £.=0.50 ; £ =0.10 ; RJ=5.00 ; =5 ;01

CURVAS: A - euperficie ; B - 2% plano ; C - volume




figura tanto a superficie gquanto o volume sZo descritos por modelos

de Heisenberg ( £, =8, = 0.5 ) . Notamos que a temperatura critica

de superficie ¢ igual aquela do volume, para ¢ parametro relativo
J _

de superficie ( RJ:—jE— ) igual a 2.0 . Entretanto, como veremos

adiante, acreditamos qQue esse comportamento carachteristico devera
ser observado para gualquer valor de RJI , o que parece confirmar o

(25)

teorema de Mermin e Wagner mesmo para sistemas semi-infinitos.
Entretanto, podemos observar na figura 9, que no caso de o
volume ser descrito por um modelo de Heisenberg anisotrdpico, &
possivel observar uma magnetiéa;ﬁo de superficie, acima  da
temperatura critica de volume. Adiante, ﬁostraremos qual deve ser o
valor minimo do parametro RJ , para que observemos este
comportamento. Um outro aspecto que chama a atencZo nessas curvas &
o comportamento das derivadas das magnetizac®es do primeiro e
segundo plancos na temperatura critica de volume. .Aparece uma
ligeira descontinuidade nessa derivada, que ¢ prevista tamb€m por
cédlculos de grupo de fenormalizacﬁo no espago real(ll)‘
Entretanto,do ponto de vista experimental, experiéncias recentes

sobre a +transicZo de fase- - no gadolineo(zo)

indicam gque a
magnetizagio de superficie nZo apresenta nenhuma descontinuidade na
sua derivada na temperatura critica de volume. Mais recentemente,

(5)

Moran-Ldépez e Sanchez mostraram, dentro da aproximac3o de campo
medio, que esea descontinuidade na derivada ¢ devida ao reduzido
numero de planos independentes que sZo considerados. Por exemplo,
tomando-se o décimo plano, como o© volume, essa descontinuidade
desaparece. Portanto, acreditamos que a descontinuidade observada

para a derivada da magnetizacZo dos primeiros dois planos ¢ devida

4 nossa aproximag¢do de que o terceiro plano ja ¢ considerado como
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volume.

Na figura 10, € exibido o comportamento da magnetizacZo dos
dois primeiros planos em funCﬁo da temperatura, no casc em gque a
superficie apresenta anisotropia. O comportamento ¢ semelhante ao
apresentado na figura 9.

Qbservamos na figura 11, o diagrama de fases, no plano

JS

temperatura versus RJ ( ) quando a superficie ¢ dada por um

modelo de Heisenberg ( £s=0.5 ) e o volume por um Bodelo de
Heisenberg anisotrdpico ( sv=0.10 ). Notamos a presenca de um valor
critico , RJ=4.09- , qQue divide o diagrama em trés fases
distintas. Se RJ=4.08 ., temos as fases volume ferromagnético (VF)
e a fase paramagnética (P). Entretanto, para valores maiores que
RJC=4.09 , 0 volume estéd desordenado, enquanto a superficie pode
estar ordenada, esta € a chamada fase superficie ferrbmagnética
(SF). Acima dé linha <c¢ritica, atingimos novamente a  fase
paramagnética . Na figura 12 observamos o meémo comportamento que
na figuraianterior, onde agora £S=0.3O s £v=0.50 e o0 valor de 'RJ
critico ¢ 0.66 -

Na figura 13, apresentamos o gréfico da temperatura critica

relativa de superficie em funcZo da anisotropia de superficie para

diversos valores de RJ , guando 8V=0.10 . Para wvalores de RJ
maiores que 4.09 , a superficie sempre se ordenarid antes do volume
para qualquer valor de £, . Entretanto, caso RJ=4.08 , sempre

obtemos um valor da anisotropia de superficie acima da qual a
superficie e o volume se ordenam simultaneamente.

Representamoé na figura 14 a localizacg3o dos pontos
multicfiticos onde todas as tré¢s linhas criticas ( VF-P , VE-SF o

SF-P ) se encontram. Neste diagrama *fridimensional, dois eixos
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FIGURA 10 - MagnetizacZo (<Sz>) em funcZo da temperatura reduzida

(1) para cs=0.30 i €,50.50 ; RJ=2.00 ; 7= r JiFt

B
64J "’
CUORVAS: A - superficie ; B - 22 plano ; € ~ volune

FIGURA 11 - Temperatura critica de superficie (Tg) em fun¢o sdo

KT
. 8 »c .
parame;ro RJ para ‘cB=0.50 L 0.10 ; T e T
B . T -
RJ = T RJc= 4.09 , Jp=1
REGIOES: VF -~ volume ferromagnético ; SF - superficie
ferromagnética v P - volume e guperficie

paraxagneéticos

(%]
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FIGURA 12 - Temperatura critica de superficie (Tz) em funcio sdo

parémetro RJ para es=0.30 HEE 0.50 ; rz= 6BJC H
BRI = —°— ; RJI_=0.66; Jp=1

REGIZES: VF -~ volume ferromagnético ; SF - superficie
fe;romagnética H P - volume e superficie
paramagnéeticos

1C

v
FIGURA 13 ~ Temperatura critica de superficie relativa (Tz/fc) em

fungZo do parimetro de anisotropia de superficie (Cs)
para: £.= 0.10 ; RJC= 4.09; JL =14
CURVAS: A - RJ=8.00 ; B - RJ=4.09 ; C - RJ=3.00

D - RJ=2.00
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representam os valores ;oséiveis da anisotropia da superficie e do
volunme, es e sv ,enquanic o terceiro eixo, representa o acoplamento
RJ de superficie. Nosso diagrama, obtido com o auxilio das Fung¢gdes
de Green ¢ qualitativamente semelhante ao obtido por Mariz, Costa e
Tsallis(lo) utilizando o esquema do grupo de renormalizacio no
Eespaco real. Com & finalidade de podermos comparar  nossos
resultados com osg do tratalho acima, og valores do acoplamento RJ
foram redefinidos, de tal forma que as Hamiltonianas nos dois

trabalhos ficassem idénticas. Consequentemente, o valor de RJ que

utilizamos na construcfo <o diagrama ¢ dado por:

RI - 4- & [ T
i-£, T,

Nesta forma, oS nossos valores de BJ , poden agora ser
imediatamente comparados com aqueles do trabalho acima citado.

Devemos notar que utilizando a técnica das FungBes de Green
no & possivel obter exatamente a condicfo £S(ou EV)=0 , que
representaria o modelo de Ising. Em nossos cédlculos tomamos o valor
ss(ou 8v)=0.01.como representando a tend®ncia para o comportamento
Ising. Em particular, obtivemos para a situagdo £S=8V20.01
(superficie e volume quase Ising), um valor critico de RJ igual

(10)

a 1.37 . O valor encontrado por Mariz, Costa e Tesallis foi

1.74 . Resultados de campo m#dio fornecem o valor 1.25 , enquanto

expansfes -em séries(s) dZo 1.6 e o método Monte Carlo(7) 0

valor 1.5 . AproximacBes de campo medio que tratam algumas
interagBes exatamente fornecem os valores RJC=1.44 (33) e

- (34)
RJC—I.SO
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Embora o nosso célculo nZEo seja relativo & superficie e volume
verdadeiramente Ising, no limite considerado, obtivemos resultados
que sHo comparaveis a outros encontrados na literatura.

Quando - 6820.50 (superficie Heisenberg) observamds que a
linha critica decresce suavemente, apresenta um ligeiro minimo para
8v=O.44 ( RJ=2.21 ) e depois volta a crescer apresentando um

comportamento divergente quando sv:O.SO , esse comportamento

55

poderia ser atribuido a um balanco delicado entre as tendéncias de

(10)

decrescer a temperatura critica do volume e da superficie Por

outro lado, quando e > 0 (superficie Ising), os valores criticos

de RJ decrescem monotonicamente desde £v=0.01 (volume quase
Ising) até £V=O.50 (volume Heisenberg). Neste caso, como 0s
valores encontrados para RJ 8Zo relativamente pequenos, se a

superficie ¢ do tipo Ising e o volume ¢ do tipo Heisenberg, este
tipo de sistema ¢ de certa forma privilegiado para observacSes
experimentais. )

Devemos dedicar uma atencZo especial & regiZ%o do diagrama na
qual tanto a superficie, como o volume sZo descritos por modelos de
Heisenberg. Podemos notar que todas as linhas c¢riticas apresentam
un comportamento divergente quando nos aproximamos dessa regiZo. E
interessante notar que esse comportamento, obtido utilizando-se o
metodo das FungDes de Green na aproximacgZo RPA, ¢ gualitativamente
semelhante a0 obtido- quando se utiliza o grupo de
renormalizacﬁo(lo).
Costa e Tsallis esse tipo de comportamento nIZo deveria ser obtido
se se utilizasse FungZo de Green com desacoplamento RPA.

Frequentemente, quando trabalhamos com FungSes de Green

devemos realizar somas na primeira zona de Brillouin de uma reéde

Conforme ¢ discutido no trabalho de Mariz ,



quadrada. Em g=ral, utilizamos o m$todo dos pontos especiais(ZB),

que s3o pontos de alta simetria e que permitem reduzir
consideravelmente o trabalho computacional. Entretanto, devemos ser
muito cautelosos na utilizacgZo destes pontos, quando a superficie é

descrita por um modelo de Heisenberg. Neste casc o espectro varia

e : - '
com K nas vizinhancas de E=0 , e, em duas dimensSes, as
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integrais do tipo (3-65) devem levar em conta essas contribuicdes..

Entretanto, usando o método dos pontos especiais, © ponto mais

bag
(23

préoximo de B=0 e ( —%;—,—gz— } e a contribuicio resultante para
a integral em X n¥o ¢ muito significativa. Isso faz com que a
superficie possa apresentar um valor critico finito de RJ
tornando desta forma possivel um ordenamento de supefficie aéima da
temperatura critica de volume, no caso do volume e da superficie
serem descritos por modelos de Heisenberg. Para contornar essa
dificuldade, resolvemos dividir a zona de Brillouin em uma malha
bastante fina, de tal forma que as contribui¢Bes em torno da origem
pudessem ser consideradas mais realisticamente. Dentro das
1imitagﬁés computacionais pudemos investigar at® o limite de
16.777.216 pontos na primeira zona de Brillouin.
Surpreendentemente, os valores de RJ critico se tornam cada vez
maiores a medida que aumentamos © ndmero de pontos considerados na
primeira zona de Brillouin. Os nossos resultados parecem indicar,
de fato, que RJ critico diverge quando o numero de pontos
considerados na primeira 2ona de Brilleouin tende a infinito.
. Portanto, acreditamos gque nZEo ¢ possivel um ordenamento de
superficie acima da temperatura critica de volume quando a

superficie e o volume sZ%o ambos descritos por modelos de

Heisenberg. Esse resultado também parece claro a partir das



andlises de grupo de renormalizacﬁo(lo).

‘Devemos também ser cuidadosos em justificar ésse»comporfamento
com base no teorema de Mermin e Wagner(25)
exclusivamente para modelos bidimensionais. Esse teorema nos diz
que ¢ impossivel a existéncia de ordem de longo alcance para um
mddelo de Heisenberg bidimensional, ' no limite de campos
infinitamente pequenos, para gqualgquer temperat@ra finita. Como o
modelo que estamos utilizando nZo & de'fato bidimensional, pois a
superficie estd acoplada ao volume, através de uma interacZo de
intercambio nZ%o nula, nzo podemos © utilizar esse teorema
imediatamente. No apéndice deste trabalho mostramos que a
magnetizagc3o de superficie de um modelo de Heisenberg isotrdpico em
uma r&de semi-infinita tem um limite superior que ¢ finito para
éampos magnéticos suficientemente pequenos aplicados &2 superficie.

De fato mostramos gque:
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gue ¢ valido, de fato,-

(B> < KC'T 1
R D .
22 J(R)S*+ h<{®3>
R

onde C e D sZ%o constantes e a soma em & ¢ sgobre todas as
interacSes entre os spins de superficie e agueles 'localizadoé nos
demais planos. E claro gque gse h > 0 (campo magné®tico externo na
superficie), a magnetizacio de superficie tem um limite superior,
diferente de zero, para temperaturas finitas. Apenas se J(g)zo s
ou seja, a superficie estd isolada dos demais planos €  que
<SZ>*O, de acordo com o teorema de Mermin e Wagner.

‘Evidentemente, esses argumentos nZo invalidam o resultado que



obtivemos anteriormente, pois é magnetizagcio de superficie qgue
determinamos na temperatura critica de volume, satisfaz o limite
‘superior acima referido.

Calculamos tamb#m a dependéncia da magnetizacfo de superficie
em funcfo da temperatura para diversos valéres do acoplamento de
intercémbio da superficie com o segundo piano- Ao invés de utilizgr
os pontos epeciais de Cunningham, dividimos a primeira zona de
Brillouin em wum grande ntUmerco de pontos ( 40.000 pQﬂos. ).
Observamos na figura 15, que 2 medida que esse acoplamento (J))
diminue,a magnetizagio da superficie diminue sensivelmente, quando

a superficie e o volume sZo d

o

soritos por modelos de Heisenberg.

Em particular, verifica-se que a tendéncia da magnetizacZo de
superficie ¢ aquela exibida por um sistema bidimensional, ou seja,
magnetizagf@o esponténea 2zero para qualgusr tempsratura, como
previsto pelo teorema de Mermin e Wagner(25)} Enfatizamos que
devido a limitaoﬁeg computacionais nZ%o pudemos utilizar um ndmero
maior de pontds'e valores ainda menores de J; , mas a tendéncia
para o comportamento bidimensional parece evidente. Calculos
utilizando os pontos especiais de Cunningham sZ0 mais faceis de se
realizar, porém, devido a nZEo levarmos em conta as contribuicSes
préximo da origem (K:O) os resultados nZo convergem t30 bem para a
situacgdo bidimensional(lz).

Finalmente apresentamos alguns resultados obtidos para o
espectro de energia das ondas de spin nesté sistema semi-infinito.
Na figura 16 apresentamos o espectro de energia dos magnons para oS
valores de 6S=0.30 , £V=O.50 e RJ=1.12 . A ordenada,
normalizada, representa a energia das ondas de spin dividida por

<Si> ( F=E> /<Si> ). A abcissa ¢ escrita na  forma
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FIGURA 15 - MagnetizagZo (kSz>) em funcio da temperatura Eeguzida
B
() para €s=0.50 ; ev=0‘50 ; RJ=1.00 ; == 53

e diferentes valores do parametro de intercambio entre
a superficie e o 22 plano (Jy)
CURVAS: A - volume ; B, C e D - superficie com J,;=0.1,

J,=0.01 e J,=0.0001 respectivamente

[}
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»A(;{',,):l - —é‘—— ‘(cos ak x* <o aKz). |

Essa escolha de abcissa faz com que, na rede cuUbica simples. o
espectro de energia dos magnons de volume esfeja limitado 2 regiZo
entre duas retas paralelas. Como vemos na figura, a regiZo
hachurada corresponde as energias dos magnons de volume que podem
ser encontrados com igual probabilidade em qualguer regifo do
cristal: esses s30 os chamados modos estendidos. Também observamos
que, nessa regido de baixas temperaturas, bem abaixo da temperatura
critica de volume. aparecem dois ramos. um abaixo do vblume, que
chamaremos de ramo acuUstico, e outro, acima do espectro de volume,
que chamaremos de ramo ético. 0O ramo ético sé aparece para peguenos
vetores de onda, enquanto gque o ramo acﬁstico sé aparece para
vetores de onda préximos das fronteiras da zona de Brillouin.

Entretanto, & medida que a temperatura cresce o espectro de
energia dos magnons de superficie assume um carater bastante
diferente. Na figura 17 , a temperatura ¢ préxima da temperatura‘
critica de wvolume, e vemos gue se pode ter agora trés ramos oticos
e nenhum ramo actUstico. E interessante observar que o fato da
energia desses ramos ser superior & do volume, € um indicio de que
a superficie pode se manter ordenada acima de um volume ja
paramagnetico.

De fato, como vimos na figura 14. o valor critico de RJ nesse
caso ¢ 0.92 . Qu seja, na temperatura critica de volume ainda
existem ondas de spin. localizadas préximo a sﬁperficie do cristal,
que podem se excitadas, o gque revela um ordenamento magnético de
longo alcance nos planos préximos & superficie cristalina.

£ 1interessante observar o comportamento dos modos de

superficie quando consideramos valores de RJ abaixo de um valor
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FIGURA 16 .- Energia normalizada das ondas de spin (F) em funcXo

do parametro A(X,) para €,=0.30 ;£,=0.50 ;RJI=1.12

T = 0.0189 ; Tl = 0.0839 FEp /<sh ; Jied
>\ 1

A(x,)= (1 - —5— ( cos oK, + cos =K )]

.|5 l 1!5 2

A(m'

FIGURA 17 - Energia normalizada das ondas de epin (F) em funcZo

do parametro A(z") para cs=0.30 ;£v=0.50 ;RI=1.12

T = 0.0837 ; «V = 0.0839 F=B+ /s<s3% ; Q1= d
c x,, v

A(Z.)= [1 - == ( cos ek + cos ek )]
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superficie quando consideramos valores de RJ abaixo de um valor
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critico. Na figura 18 , mostramos ainda a situag¢Zo na qual £_=0.30,

EV:O.SO e RJ=0.56 , portanto,abaixo do valor critico (RJbiO.SZ)-

Neste caso, obtemos somente dois ramos acusticos, ou seja, abaixo
do espectro de volume. Portanto, gquando o espectro de energia
renormalizado das ondas de spin do volume val a zero, esses ramos

acUsticos de superficie também desaparecem, ou seja, a superficie
também se desordena juntamente com o volume. Portanto, quando RJ
passa pelo seu valor critico, comegcam a surgir ramos 4ticos, o que
indica um. ordenamentc de longo alcance da superficie. 0
comportamento geral do espectro de energia para outras combinag@es
dos parémetro €, e £ ¢ gualitativamente semelhante ao exibido
nas figuras 16 , 17 e 18 .

Para finalizar nossa discussZo acerca dos espectros de
energla, representamos nas figuras 19 e 20 o comportamento dos
modos K"=O e Kuz(ﬂ/a,o,n/a) em funcZo da temperatura para
EV:O.SO e SS:O.BQ e RJ=1.96 . Em ambas as figuras a curva A
representa o limite superior do modo correspondente do volume, que
se extingue na temperatura critica de volume. Podemos ainda
observar que os modos éticos sobrevivem na temperatura critica de
volume, s% se extinguindo numa temperatura bem acima daguela do
volume. A temperatura na qual esses modos dticos se extinguem ¢ a
chamada temperatura critica de superficie, onde a ordem magnética
de longo alcance desaparece também para os planos proximos 2
superficie. £ facil verificar .qge , na temperatura critica de
volume, também a derivada da energia do modo em relag¥o 2

temperatura ¢ descontinua, fato este semelhante ao Jja& comentado

anteriormente para as curvas de magnetizacZo, sendo .devido ao



do parimetro A(K,) para £s=0.30 ;ﬁv=0.50

<

v = 0.0837 ; +V = 0.0833 F<Ep

AZ,)= (1 - == ( cos ok + cos ok,)]

AR

FIGURA 18 - Energia normalizada das ondas de spin (F) em func¢3o

;RJ=0.56

/<$3) H JA,"-

.4

.04 08 1z

FIGURA 18 - Energia das ondas de epin (B ) em

temperatura reduzida (rT) para cs=0.30
RJ=1.96 ; R.(0,0,0) ; J, =1

CURVA A - limite superior do modo de volunme

&)

fun¢Zo da

;€v=0. 50

.16




RJ=1.96 ; R.(n/e,0,n/a); Jh=1

CURVA A - limite superior do modo de volume

.2
.4
.6
.84
<] T :
(¢} '.é«; .88 .12 6 .16
FIGURA 20 - Energia das ondas de &pin (EQ ) em funcXo da
temperatura reduzida (7) para es=0.30 ;£v=0.50



nUmero reduzido de planos considerados para representar a
superficie. Finalmente também notamos que alguns ramos aparecem
somente préximos 2 temperatura critica de volume. Para temperaturas
menores esses ramos nZo s¥o bem localizados préximo 2 superficie do

cristal, e se confundem com os modos de volune.
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CAPITULO 5

CONCLUSBES

Neste trabalho aplicamos o formalismo das FuncBes de Green
para estudar as propriedades ﬁermodinamicas de cristais
ferromagnéticos semi-infinitos. Em nosscs céalculos, utilizamos a
aproximacio RPA para desacoplar as equacdes de movimento e
supomos gue a partir do terceiro plano a magnetizacio do cristal e
igual aquela de um sistema com simetria translacional total.

Consideramos um modelo de Heisenberg anisotrdépico em nossos
célculosf Através de uma escolha adequada dos parametros de
anisotropia, pudemos estudar os diferentes possiveis ordenamentos
da éuperficie e do volume. Em particular, discutimos detalhadamente
a situaci%o na gusal ﬁanto o volume quantc a superficie eram
descritos por modelos de Heisenberg isotrépicos. Na ocutra situacgdo
extrema, volume e superficie descritos por modelos de Ising,
tomamos o limite "quase Ising”, de tal forma que o formalismo das
Fun¢cBes de Green tivesse ainda validade.

Para se estudar as propriedades de superficie se faz
necessério determinar inicialmente o comportamento da magnetizacgZo
do sistema infinito em func¢3o da temperatura e do parémetro de
anisotropia de intercambio. A determinac¢3oc do espeétro de energia
do volume. ou seja, a relagcdo de dispers3o para as ondas de spin
que se propagam por todo o sistema, também ¢ um ingrediente
necessario para se estudar as excitacBes magnéticas de superficie.
Esse estudo foil realizado no capifitulo 2 deste trabalho.

Mostramos que as curvas de magnetizac3o da superficie em
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func3o da temperatura, apresentam um comportamento singular na
temperatura critica de volume. A derivada da magnetizaoﬁo ndo ¢
continua nessa temperatura. Acreditamos gue esse comportamento seja
devido ao numero reduzido de planos que tomamos para representar a
superficie. 0 cdlculo da magnetizacﬁo no esquema do Grupo de

(115

Renormalizacgcdo - também apresenta descontinuidade na derivada

(5

nesta temperatura. Entretanto, Moran-Lépez e Sanchez mostraram
gue, na aproximagfo de campo médio, essa descontinuidade desaparece
2 medida em 4gqQue se aumenta o nUmero de planocs considerados.
Expefimentalmente os resultados obtidos por Rau e Robert<20) no
Gadolineo n3o evidenciam tal descontinuidade.

Obtivemos um diagréma dd acdplamento critico de superficie em
fung¢@o dos paré&metros de anisotropia do volume e da superficie.

Mostramos que os resultados obtidos com a técnica das FuncBes de

Green s%o qualitativamente semelhantes aqueles obtidos com o  Grupo

de Renormalizac¢Zo no espaco real<10). Por exemplo, o acoplamento
critico para o modelo de "Ising"” (6S=5v=0.01) & 1.37 , enqguanto
gque com o Grupo de Renormalizaoﬁo(10> obtem-se 1.74 . Lembremos

gue o0 resultado obtido através do método de expansBes em s€ries de
altas temperaturas ¢ 1.8 ; o resultado obtido com o método de
Monte Carlo ¢ i.5 . Portanto, o nosso resultado se encontra acima
do valor de campo médio (1.25) e abaixo dos melhores valores
conhecidos na literatura. Mostramos ainda que no limite no quél a
superficie e o wvolume sZEo ambos descritos por modelos de
Heisenberg, o acoplamento c¢ritico de superficie parece crescer
indefinidamente, ou seja, nZo obtemos um ordenamento de superficie.
Essa conclus@o pdde ser obtida através de uma andlise detalhada das

somas que ocorrem na primeira zona de Brillouin de uma rede



quadrada. Lembramos que os resultados ficam muito diferentes caso
empreguemos o método dos pontos especiais(lz’zg). Mostramos ainda
que se o acoplamento entre a superficie e o volume vai diminuindo,
a superficie tende a se comportar como um quelo' bidimensional, e
no caso particular no qual ela ¢ descrita por um modeloc de
Heisenberg, a sua temperatura critica vai tendendo a =zero, o que
est4 de acordo com o teorema de Mermin e Wagner(25?, cuja extensdo
para sistemas semi~infinitos apresentamos no apfndice.

Obtivemos também resultados para 6 espectro de excitécﬁo das

ondas de spin localizadas préximo a superficie cristalina.

Verificamos que se o acoplamento de superficie estiver abaixo do

valor critico correspondente, aparecem ramos Tactusticos”, cujas
energias est¥o abaixo do espectro de volume. Portanto, na
temperatura critica de volume, os respectivos espectros de

superficie e volume se anulam simultaneamente, nZEo havendo assim
ordenamento de superficie. Por outro lado, para acoplamentos de

superficie acima do acoplamento critico, o espectro apresenta

essencialmente ramos "dticos"”, gque n¥o desaparecem na temperatura
critica de volume. Concluimos que a andlise dos espectros em funcdo
do acoplamento (mudanca de ramo acustico para ético) , pode nos dar
informagBes acerca do ordenamento de superficie acima do volume.
Como perspectiva de trabalhos futuros, empregando a técnica
das Fung@es de Green, no estudo das excitacBSes magngticas emn
superficies podemos citar os seguintes:
a) .Utilizar uma aproximag¢dé para desacoplar as  equacgfes de
movimento que leve em conta efeitos de correlagfo transversal, que
830 desprezados na aproximacio RPA. Por exemplo, poderiamos tentar

o desacoplamento de Callen( 35) ,©0 que tornaria certamente os
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cidlculos mais complexos, porém obteriamos correg¢Bes & aproximacfo
RPA. Dentro dessa .perspectiva, poderiamos considerar tamb<m um
nﬂmero.de planos diferenciados do volume, maior do que dois.
Podériamos com isso, verificar se a derivada da magnetizacgZo com
relagcZo 2 temperatura tornar-se-ia continua na temperatura critica
de volune. Claramente, isso exigiria um gréndé esforco
computacional para ser implementado.

b) Realizar expans@es em ondas de spin, na regifo de baixas
temperaturas, para verificar qual ¢ a depend#ncia da magnetizacfo
de superficie com a temperatura. Poderiames calcular também outras
propriedades termodinédmicas relevantes como por exemplo, a
éusceptibilidade magnética, o calor especifico,'etc.

c) Investigar o efeito do campo magnético externo nas propriedades
do cristal ferromagnético semi-infinito. Nesse aspecto, poderemos
verificar como se processam as transi¢Bes de fase induzidas pelo
campo em sistemas aptiferromagnéticos semi-infinitos. Neste caso, &
interessante' verificar, por exemplo, se a +transicBo de fase
Paramagnética-Spin Flop, tem inicio pelos planos da superficie.

d) Analisar o efeito de outras anisotropias sobre o modelo
considerado: anisotropias dipolares, anisotropizs ortorrdmbicas e
uniaxiais de ifon Unico, etc. Seria também interessante realizar
calculos de Fungio de Green, para outras estruturas cristalinaé,
comoc por exemplo é réde cubica de face centrada qgque apresehta um
maior interésse experimental. .

e) Estudar, por exemplo, o efeito da diluicZo na superficie de
sistemas ferromagnéticos semi-infinitos. Em particular o efeito de

campos aleatdrios na superficie de sistemas semi-infinitos pode nos

dar informacZo sobre a possivel existéncia de pontos tricriticos
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APENDICE

0 teorema de Mermin e Wagner(25) € provado rigordsamente para
um modelo»de Heisenberg isotrépico em una € em duas dimensBes. E
mostrado que nZo pode ocorrer magnetizacio esponténeza em um mddelo
de Heisenberg isotrdpico em uma ou em duas dimensﬁes,>é temperatura
T, com interacZo de intercémbio finita. Enguanto cdlculos de campo

(36)

medio sugerem um estado de ordem na superficie a temperaturas

superiores & temperatura critica de volume, simulagSes de Monte

(6)

Carlo em sistemas de Heisenberg cléssicos parecem indicar a nZo

existéncia de magnetizacZo espontidnea na superficie. Calculos

(10) para modelos de Heisenberg

recentes de grupo de renormalizacZo
ferromagnéticos isotrdpicos em rédes semi-infinitas tamb£m concluemn
pela nZo existéncia de magnetizagZ®o espontinea a temperaturas acima
da temperatura critica de volume. Argumenta-se que este resultado
esta em acordo com o teorema de Mermin e Wagner. Acreditamos,
entretanto, que este argumento nZo seja consistente visto que o
sistema n3Zo ¢ estritamente bidimensional.

E apresentada a seguir a determinacfo de wum limite esuperior
para a magnetizagdo de superficie de um modelo de Heisenberg
isotrdpico em uma réde semi-infinita que nZo. desaparece para
valores muitoc pequenos de campos - magnéticos. Esta andlise segue
essencialmente 05 mesmos passos que foram dados por Mermin e Wagner
em sua prova.

Considera-se a seguinte Hamiltoniana em uma ré&de cubica

semi-infinita:



. Z
— —
o) JR-22 8.5, - R $: . (1)
R, R R ,

J>0 ¢ a interag¢Zo ferromagngtica de intercimbio entre spins
situados nos sitios BE e B e h ¢ unm pequence campo magnetico
paralelo & superficie do cristal. Devido ao hosso sistema
apresentar simetria bidimensional, introduzimos as seguintes

transformadas de Fourier:

{ ‘ *E;'ﬁ.ﬂ oy '
3 = Na ZTE; e $, (%) , (2)
| — 4. ‘»oﬁ/ —
J(RHEZQL ! ,JR(K//) ) (3)
Kn )

onde NS & o nuimero de pontos da rede sitnadeos em wum plano
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paralelc & superficie, K" 580 0os vetores de onda da primeira zona

de Brillouin bidimensional, §=(§" ,R) , onde ﬁu sZo vetores
situados sobre planos paralelos & superficie er E ¢ um indice de

plano, sendo gue R=0 localiza a superficie. Temos portanto que:

1 | ' z -
R'—_‘—E % ZJ-R' (?‘/I) $R(k.ll)c$?'('-k.ll) - L\ % $R (0) ) (4)
SR K
tendo sido consideradas as seguintes regras de comutacgZo:
+ - *._ zZ .
[$R(e27,) , $Q,(»<,:)] = 2$R(Ku+ Ko ) SR e (5)

[$e@), So@n]=-8 (Bel) Spmn )

[$1;(R.”)l $§' <k~’l’)‘}: $.;(RT/+T<’/:) gR,’R’ -.' (7)
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Aplicando zgora a desigualdade de BOgOliubov(37)
= <[AAp<le sl el > TI<Eall, o

onde & ¢ a Hamiltoniana e <%>=Tr ( =X e'ﬁ*V Tr e %

), com
$=1/K_ T . Se tomarmos C:S;(Z“) e A:S;,(~Z“) , teremos:
"?'-— < $Q(Ku)/$p\(“‘<ﬂ > = K TN <$ > _.__v_\_/__. ) - (9)
onde
_ 4 { . z, . z, .
W }; 2 T p G L<EICR $2RD +

ﬁ~($‘; (-Ki) $§(E,;) + B K 3, (@>)>] VR CHSTAN
<82 ENEA +_—Z—{$;(r<’,;>,$;<-i<’,n}> ]+ —‘;_L N, <$§>}

e <$;(o)> = < }k':;, $2(f€) > = Ns <$:>

. (10)

Se fizermos R=R-

Wagner(25) para um modelo estritamente

nossa expressdo se reduzirid a4 de Mermin e

bidimensional. Entretanto,

se considerarmos as eqguagSes (9) e (10) para o plano da

superficie
(R=0), poderemos escrever:
i + - 2 z. 2 |
'2"'<{$o(‘<v),$o(-*<~)}> > KT N <$°>—\-:/— ) (11)

onde



L . ~ -
W= T [ go@) T -7a) [ <82 R Shazn

+ -~ . N S | z ..
+%—{$O(K,',)‘ $°(.-K,;)}>} + k2 REIDE %OJ;{ (Kh) [<$:(-§,;)$R(K,;)+

4 +t - = - - - + | }} . (12)
+ 7 <$R (-Kd) $O(K;,) + D, K $Q(K.¢) ) ) Y
onde J(z") & a +transformada de Fourier da interacZo de
intercémbio entre spins do primeiro plano (R=0) e dos outros

planos. Jo(z") d4d a interaczo de intercambio entre spins do mesmo
plano.
E facil wver que x\/ & sempre positivo e,

consequentemente, podemos escrever que:

\,\/\ L, TR (L- eK"'&)Z SR [<$ -k ) $ (Ka) t

1Rll K [

Ns

ARG NE AN RS (S y e R

Ns K 'R(R#o)

TSR $okn+ {—(35; (i SR+ $, % $,:(\?n)>] ‘

Se observarmos que:

S
x”‘j

- - z . NE ' 2
$o(l<"')$o("<"') « B $:<-»<,;)>=—2— N [sts+1) + (5> 1 , (14)
e que

2 2 1 - T - T . ¥ . —
z—,; <8 eRo D +T;($; ENRNCHIER NEH $Q(n<..'))>—

=08 2. <5 .85+ 8% Sis - (15)

2 R" 0 R, Ru /
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Poderemos ent&o escrever que:

L R RE 2 Neh oz
WS——N \ZJ:(R.) (1= Ry N; s(s+i)l +—12—L—‘—<$°>+
S Rea
R (R40) R ~

‘Z JER) = (Z <3, - $_.” + 50RH $RM>)\ <

< N l 2 Jo(x,) (4 - Cos Ki.Ru) stsan) | +

Yl

+ Ns h <BZ> NS[§Q¢O)J(ﬁ’ 52. \ (16)

e, finalmente, obtem-se:

' — ~2 _,2 z
WS Ns ZR..:—J_—gi(—QLl Rll 4/ S(S+‘L) + sth <$O> +

-2
+ Ng Z J(R) S . (17)
(R#o) . .

Se substituirmos \A/ na equacio (11) por este limite superior

e efetuarmos a soma em ﬁ“ , obtemos:
S(s+4) =2 K. T3, > L W . (18)

Ky
Transformando a soma em ﬁ" em uma integral no interior da

primeira zona de Brillouin da superficie da réde, obtemos:

2.2 2z
S(s5+14) > 2Ke T <&:> [S(SH)ZJ'(R,. v R
[° (2m)? R

-1
+ h<E + 2. T& 52] Clz“(" ) (19)

R (R#0)
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-1 . oy .
onde p ¢ o volume zor spin. A Gltima desigualdade & reforgada
se integrarmos apenas sobre uma esfera de raio K0 , onde K0 e a
.

-
distancia da origem zo plano de Bragg mais prdximo no espaco K, ,

isto €&:

2_ N
(95;“) {2TPSs5+4) £ { (20
| 2 K. T
Ko B 21‘{\ i +' £

2 T®R1S%+ h <$2> |
T (Rr#0)

onde definimos

E = s(s+1) z__—;' _KE ‘72»"2 Jo(ﬁ’n) . (21)

: R(l
’ R .
Claramente, se fizermos J(R)=0 , isto &, se desprezarmos as
interagSes de intercémbio entre os spins da superficie com os spins
dos demais planos obtemos o célebre resultado de Mermin e Wagner.
Por outro lado, se as interag¢®es de intercambio entre os spins do
plgno da superficie com 0s spins dos demais planos nEo desaparece,
no limite quando h-=+0 , obtemos o seguinte limite superior para a

magnetizagio de superficie:

<$z>2 2T S(s+4) & 1 (22)
o /7 < - . . )
Ko Kel  In| 1. 2
2 3 J@s?
R(r#0)

Portanto, este ultimo resultado assegura a existéncia de um
limite superior para a magnetizacZio de superficie quando se leva em

conta a interac®o de intercambio entre os planos.
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