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R E S U M O

Neste trabalho consideramos um modelo de Heisenberg 
semi-infinito com interações entre primeiros e segundos vizinhos 
numa rede cúbica simples. Distinguimos a superfície livre dos demais 
planos de íons magnéticos , tomando-se uma anisotropia uniaxial de 
íon único na superfície (Ds) diferente da anisotropia nos outros 
planos (D). Utilizando a técnica das funções de Green determinamos 
a variação da magnetização por plano com a temperatura e a relação 
de dispersão dos magnons para diversos valores da temperatura e da 
razão Ds/D. Em particular, o valor crítico dessa razão é determina 
dQ. Acima desta razão crítica, é possível de se ter o plano da su 
perfície ferromagnética, enquanto que os outros planos jã se encon 
tram na fase paramagnética, ou seja, a temperatura crítica de super 
fície torna-se maior que a temperatura de volume.
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A B S T R A C T

In this work we consider a semi-infinite Heisenberg 
model with exchange interactions between nearest and next-nearest 
neighbors in a simple cubic lattice. We distinguish the free surfa 
ce from the other layers of magnetic ions, by choosing a single ion 
uniaxial anisotropy in the surface(Bs) different from the anisotro 
py in the other layers(D). Using the Green function formalism, we 
determined the behavior of magnetization as a function of the tem 
perature for each layer, as well as the spectrum of localized mag 
nons for several values of ratio Ds/D for surface magnetization. 
Above this critical ratio, we can have a ferromagnetic surface layer 
while the other layers are already in the paramagnetic phase. In 
this situation the critical temperature of surface becomes larger 
than the critical temperature of the bulk.
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CAPÍTULO 1

1 - INTRODUÇÃO

Na investigação das propriedades físicas de um cri£ 
tal geralmente admite-se o modelo do cristal infinito. Esta hipóte 
se é admissível em cristais onde as propriedades superficiais são 
desprezíveis comparadas com as de volume. Nas ultimas décadas as 
propriedades magnéticas em superfícies e em filmes tem sido ampla 
mente e s t u da d as t o rn a nd o a relação superfície-volume comparáveis. 
Além disto a presença de superfícies delimitadoras nas amostras ê 
um fato real e precisamos muitas vezes saber separar as contribui^ 
ções da superfície e do volume na determinação de certas proprieda­
des físicas.

No presente trabalho apresentamos o modelo de um 
cristal ferromagnético, isolante e semi-infinito, descrito pelo Ha 
miltoniano de Heisenberg com anisotropias , dado pela Eq. (3.21) . Leva 
mos em conta interações de intercâmbio entre primeiros e . se.gundos 
vizinhos numa rede cúbica simples, um termo de campo cristalino 
correspondente a, anisotropia uniaxial de íon único, assim como um 
campo magnético externo aplicado paralelamente â superfície livre.

As constantes de intercâmbio e anisotropia são toma 
das de tal forma que as interações na superfície sejam distintas das
de volume. Assim, para as interações de intercâmbio na superfície

] 2 -tomamos o parametro J„’ , correspondente as interações entre pri\
meiros e segundos vizinhos e Dg para o parâmetro de anisotropia. As
interações entre a superfície e o plano imediatamente abaixo são to

1 2madas na forma ’ , enquanto a anisotropia e simplesmente repr£ 
sentada pelo parâmetro D, para todos os outros íons do cristal a

f
partir do segundo plano. Essencialmente a partir do segundo plano /' 
os parâmetros de intercâmbio são uniformes e isotrõpicos, dados por
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1 2J ’ , ou seja, a partir do segundo plano as propriedades magnéticas 
do cristal são idênticas aquelas de um cristal infinito.

Dependendo da relação existente entre os parâmetros 
de intercâmbio da superfície e do volume, podemos estudar o compor 
tamento da magnetização espontânea da superfície em função da tempe 
ratura e comparar com a magnetização correspondente do volume.

Neste trabalho estudamos as possíveis modificações 
no perfil da magnetização de superfície , temperatura crítica e no eŝ  

pectro das excitações elementares dos magnons, em função da relação
entre as anisotropias de volume e superfície. Utilizamos o método

('12') (27)das funções de Green'' ’ J , com o desacoplamento RPA^ e considera
mos a aproximação de que a partir da terceira camada a magnetização
seja igual à magnetização de volume. Calculamos autoconsistentemen-
te a magnetização dos dois primeiros planos em função da temperatu
ra e da magnetização de volume.

Encontramos na literatura vãrios trabalhos relativos
ao estudo do magnetismo em s u p e r f í c i e s . Selzer^^ e
Selzer e N. Majlis (15,17) desenvolveram um modelo para tratar o

magnetismo em superfícies, para qualquer valor de spin onde
levaram em conta interações de intercâmbio anisotrõpicas entre prî  
meiros vizinhos. Neste trabalho utilizamos o formalismo das funções 
de Green para tratar o modelo de Heisenberg com anisotropias do tî  
po uniaxiais, e nossos resultados para a magnetização superficial 
são qualitativamente semelhantes aos desses autores.

Medidas experimenta'is relativas à magnetização de su 
perfícies, só recentemente começaram a ser realizada. A primeira ob

('31')servaçao experimental deste fenomeno foi realizado por C. Rau^ ;em 
filmes finos policristalinos de Gadolinio. Utilizando a técnica de
difração de elétrons de baixa energia com spin polarizado, Weller e

(32) * /colaboradores . verificaram que para uma amostra de Gadolinio
sem contaminação, a temperatura crítica de superfície estã 22 K acî
ma do ponto de Curie do volume.



No capítulo 2 apresentamos as modificações das fun 
ções de Bloch do modelo do cristal infinito para o semi-infinito , 
numa tentativa de justificar a presença de estados localizados no 
cristal semi - infinito. Através de um exemplo, baseado na aproxima­
ção do elétron quase livre, calculamos as funções de onda e os auto 
valores de energia dos estados eletrônicos de um cristal semi-infinito.

No capítulo 3 apresentamos o método das funções de 
Green e as aplicamos no estudo das propriedades magnéticas de um
cristal descrito pelo modelo de. Heisenberg com anisotropia , válido pa
ra qualquer valor de spin numa rede cúbica simples.

No capítulo 4 aplicamos o método das funções de Green 
para um cristal ferromagnético semi-infinito. Levando-se em conta 
que a partir do terceiro plano a magnetização por íon seja idênti^ 
ca a de um cristal infinito, calculamos de uma forma autoconsisten- 
te a magnetização da superfície em função da temperatura, e as rela 
ções de dispersão dos magnons de volume e de superfície numa deter 
minada direção cristalina.

No capítulo 5, consideramos o efeito da anisotropia 
uniaxial de íon ünico, explorando o comportamento da magnetização 
de superfície e volume em função da relação dos parâmetros de aniso 
tropia de volume e superfície. Desta forma obtemos alguns resulta­
dos interessantes dependendo das escolha destes parâmetros. Por 
exemplo é possível termos uma camada superficial paramagnética, .en 
quanto o volume seja ferromagnético, como também a situação oposta, 
na qual a camada superficial é fe/rromagnética cpm um substrato para 
magnético. Nesta^tíT£ã?ma situaç'ão obtemos temperaturas críticas de
transiçã^o^a^superfície (T^) apreciavelmente acima das temperaturas
crít4*cás do volume (T^) . A relação T^/T^, depende igualmente da r£ 
lação entre/os parâmetros de anisotropia do sistema. Apresentamos 
neste caso a relação de dispersão dos magnons de superfície.

Finalmente, no capítulo 6 analisamos os resultados /
4/

obtidos neste trabalho e indicamos possíveis linhas de pesquisa nes 
te sistema.



FUNÇÕES DE BLOCH PARA UM SISTEMA SEMI-INFINITO
2.1 - INTRODUÇÃO

CAPITULO 2

Ao estudarmos as propriedades termodinâmicas de um 
cristal normalmente assumimos que a rede cristalina seja infinita, 
assegurando-se desta forma a simetria translacional da rede. Tal M  
potese é aceitável quando estamos interessados em estudar as proprie 
dades de volume e os efeitos de superfície são desprezados. Esta 
aproximação pode ser justificada levando-se em conta que num cristal 
macroscópico típico existem 10^ atomos , sendo que apenas 10^ es_ 

tão localizados na superfície. Quando consideramos amostras sufici­
entemente pequenas é que os estados de energia superficiais tornam- 
se relevantes.

A partir dos anos sessenta surgiu um grande interes­
se no estudo dos efeitos de superfície em Física do Estado Solido . 
A crescente necessidade de se reduzir os tamanhos dos sistemas, in 
clusive magnéticos, implicou no aumento da relação superfície-volume
de forma significativa, modificando-se de forma substancial as pro

(5)priedades dos sistemas considerados •
Nos experimentos, a presença de superfícies delimita 

doras nas amostras é um fato inevitável. Uma tentativa para descre 
vermos as propriedades de superfície e considerarmos um cristal se 
mi-infinito com uma superfície livre, sendo assim necessário corre 
ções na teoria das excitações elementares desenvolvida para os si$> 
temas i n f i n i t o s .

Neste capítulo apresentaremos as possíveis modifica­
ções dos auto-estados e energias do sistema infinito adaptadas para 
um sistema semi-infinito.
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2.2 - FUNÇÕES DE BLOCH PARA UMA SUPERFÍCIE LIVRE

O teorema de Bloch afirma que os auto-estados do Ha
-i*. • (5) miltoniano

3-1 = _ i i  y 2 +  U ( r )  (2-i)
d. m

V. ->onde U(r + R) = U(r) para todo R da rede de Bravais, pode ser e£ 
colhido como tendo a forma de uma onda plana vezes uma função com a 
periodicidade da rede de Bravais

1. - L ̂  • r* f f ( r ) = e  U-jjír) , C2.2a)

Ao considerarmos um cristal semi-infinito, hã uma 
quebra da simetria translacional na direção perpendicular ao plano 
da superfície. A função de onda de uma excitação elementar deve l£ 
var em conta a simetria de translação, expressa matematicamente p£ 
la Eq. (2.2a) que é valida para um cristal infinito. Na equação acî  
ma não exigimos que o vetor de onda Ic seja real. Esta restrição ,

—y ^para valores reais de k emerge da aplicaçao da condição periódica 
de Born Von-Karman apropriada para um cristal infinito. Neste caso 
a amplitude da função de onda da excitação se mantêm limitada, ou 
seja

[ r) =  ( u ; (? )' (2.2b)

Ao considerarmos um cristal semi-infinito jâ não t£ 

remos propagação ao longo da direção perpendicular ã superfície, mas
>

mesmo assim consideraremos funções do tipo das de Bloch, adequadas, 
ãs condições de contorno com uma superfície livre. Teremos portanto:
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A
í ( K , +  h )•

//
Br e *//

u r  (r)’7/

(2.3)

onde ? = r„ * íj. e È ■= í„ * ^  dependem da escolha dos eixos no 
cristal. Se rx está na direção y, normal ã superfície livre, a fun 
ção exponencial serã e ^ "  ’ r" e* -1 ^ , ,y -r ' de modo que se y cresce em

_ —  ̂ ^
direção ao interior do cristal, kj, ja não precisa ser mais real.

Se, por exemplo, kj_ = iq, q > 0, a função de onda se 
rã decrescente, satisfazendo a condição assintotica para y tendendo 
ao infinito, própria de um estado localizado na superfície. Se ¥-»• 0 

quando y+ CD , teremos =0. Portanto, a função de onda de um e£
tado localizado na superfície é expressa por:

V.) -  A i.(tV + K i ) - r
n a n - A i ^ e  iv r > • ( 2- 4}

Existem então soluções com dois tipos de comportamen 
to para um valor fixo de :

l9) Ha uma infinidade de ondas estacionarias na dire 
ção perpendicular à superfície com frequências que formam uma di£ 
tribuição contínua. Como veremos posteriormente, no capítulo 3, os 
limites do espectro contínuo e a relação de dispersão E(Ic,,, ícj.) são 
as mesmas que na ausência de superfície, isto ê, para o cristal in 
finito. '

29) Dependendo dos parâmetros que caracterizam a su 
perfície, existem ou não soluções que na direção perpendicular se 
comportam como ondas com uma amplitude que decai exponencialmente 
em direção ao interior do cristal. As frequências destas soluções, 
formam um espectro discreto e ficam fora do intervalo contínuo ( pá 
ra fixo) das ondas estacionárias. As duas situações citadas aci
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ma serão ilustradas graficamente nos capítulos 4 e 5.
No sistema considerado neste trabalho, as excitações 

elementares que estudamos são as ondas de desvio de spin relativas 
ao estado fundamental do cristal ferromagnético.

2.3 - ESTADOS ELETRÔNICOS SUPERFICIAIS J

Ilustraremos a discussão apresentada anteriormente , 
considerando explicitamente a influência de uma superfície no espec 
tro de energia dos elétrons. Tomaremos um potencial periódico no 
cristal que se estende sobre o semi-espaço y < 0 do sistema de co 
ordenadas cartesianas, no semi-espaço y >0 (vãcuo) o potencial se 
rã constante, V . A superfície assim representa uma abrupta transi^ 
ção entre a rede periódica e o vãcuo. Nós levaremos em conta as se 
guintes hipóteses:

a) admitiremos que o potencial da rede seja pequeno 
de tal forma que poderemos usar a aproximação do elétron quase 1 
vre.

b) consideraremos apenas o problema em uma dimensão, 
ou seja, na direção perpendicular ã superfícík. Desta forma, o pa

onde n ê um número inteiro e a ê a constante de rede.
Temos portanto que resolver a seguinte equação de 

Schrödinger em uma dimensão:
/*
/



2 m d y 2
IjJ(y) rr E- Y ( y )  ; (2.6)

separadamente para as regiões y > 0  e y<0.
Para o vácuo vale a seguinte solução

A exp p  (v. - EL) y_ (2.7)

onde A ê uma constante de normalização.
Para as soluções no interior do cristal, y< 0, expan 

dimos o potencial periõdico numa série de vetores da rede recíproca 
unidimensional (g):

V(y) = 52 V* e
A-%y

0

Escrevemos para a funçao de onda igualmente que

(2.8a)

lk> r  - L % y
(y) = e 2 ^  u k-ç>. e 

%

(2.8b)

e levando-se essas duas últimas eqi\açoes na equação de Schrödinger.
i . (14) obtemos

(K-9) -
u - %  +

% (2 . 8c>"'



Notamos que as equações acima permitem-nos deterirü 
nar os coeficientes u]c_g e os cíveis de energia E, para cada va 
lor de k.

Consideremos dois níveis de elétrons livres que es_ 

tão separados por uma energia da ordem de V, suposta muito pequena, 
porém muito separados dos outros níveis relativamente ao valor de 
V. Por exemplo, se k - | , é fãcil verificar que os níveis de elê 
trons livres para E(k) e E(k-g)  ̂= A l sao muit0 próximos. Neste 
caso, consideramos na Eq. (2.8b) apenas g = 0 e g = — -̂ ’ e escrevê3.
mos a função de onda na forma,

V kly) = U K e x p ( I k y )  + u k_^r e x p [ L ( k - ^ ) y ]  , (2.9)

onde u^ e Ujc_2 ir são dois parâmetros a serem determinados. Neste ca
3. —rso o sistema de equação se reduz a:

Al k:
2. m

E (k) âJl U  k 2ír
a o o  , (2.10)

v .„ -  O

rp__ , _ tt , „ _ Ti ne e facil mostrar que obtemos aTomando-se k =  — + E e y  = -----.-ir. Ha ma |V\
seguinte solução:
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e

(2,11b)

onde B ê uma constante de normalização.

Para e real a Eq. (2.11b) darã as seguintes bandas 
de energia mostradas na figura abaixo.

Figura ( 1 ) - Secção da estrutura de banda de uma rede linear de
parâmetro a, na aproximação do elétron quase livre.

Além dessas soluções, típicas de um sistema infinito,
determinaremos agora as soluções localizadas na superfície. Como a
Eq. (2.11a) ê uma solução no semi-espaço y< 0, o parâmetro e pode
ser tomado também como sendo imaginário. Para e= -iq, q real e posi_
tivo, teremos soluções que decrescem exponencialmente a medida que

k z-npenetramos no interior do cristal. Sendo y = -i 3 = isenÇ26 ) ,
teremos que:
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- L JL
,Q y - ^ ] | eAp(sy), 

( 2 . 1 2 )

onde C ê uma constante de normalização. A energia associada a esta 
solução será:

E = f : ( g ) V ] í w [ ' - i ! & r ’ ‘ (2.13)

Vemos que E serã real se 0 < q < qN v nmax
temos a solução:

V ^ c e x p ( í
° T

ma :l VI 
H 2it

COS y )  parq V  >

Para q = 0, ob

H
Q

O
cc ■

6 e n  ( 4  v ) ? ara v <  0

(2.14)

que correspondera äs duas bandas de energia encontradas anteriormen 
te.

Podemos assim resumir os resultados anteriores:
As soluções da equação de Schrödinger, Eq. (2.6) 

com k real, correspondem as soluções usuais da teoria de bandas; so 
luções são também possíveis para k imaginário que decrescem com o 
aumento da distância a partir da superfície. Os valores da energia, 
conforme a Eq.(2.13 ), estão situados na região do gap de energia 
entre as bandas, cuja largura é 2IVI . Isso representa um estado 
no qual o elétron está localizado prõximo ã superfície do cristal 
semi-infinito.
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CAPÍTULO 3

FUNÇÕES DE GREEN PARA UM CRISTAL FERROMAGNÉTICO INFINITO

3.1 - INTRODUÇÃO

Apresentamos neste capítulo o método das funções de 
Green aplicado a um cristal ferromagnético infinito. Inicialmente 
mostramos o formalismo de uma forma geral, independentemente do problema 
tratado; assim cada problema fica caracterizado pela escolha adequa 
da dos operadores e seu Hamiltoniano.

Em seu trabalho de revisão Zubarev^^ apresenta apli_ 
cações do método das funções de Green na teoria dos processos irrê  
versíveis, gases perfeitos quânticos, supercondutividade, interação 
elétron-fônon e ferromagnetismo. Utilizamos neste capítulo as me_s 
mas aproximações desenvolvidas nos trabalhos de Bogoliubov e Tyabl^ 
k o v ^ ’̂  e a hipótese de que o valor médio da componente z do spin 
no cristal seja independente da posição. Partindo do Hamiltoniano 
de Heisenberg para um sistema de spins num cristal infinito, deter 
minamos a magnetização espontânea em função da temperatura.

Neste capítulo resolvemos o problema para spin 1/2 
levando em consideração as contribuições devido as interações de in 
tercâmbio entre primeiros e segundos vizinhos numa rede cúbica sim 
pies. Incluimos uma anisotropia uniaxial de íon único^22’23  ̂ no Ha 
miltoniano, para S = 1. Estendemos os resultados para qualquer va 
lor de spin, analogamente ao trabalho de Tahir-Kheli e D. Ter Haaí^.

3.2 - MÉTODO DAS FUNÇÕES DE GREEN ;
/

S

Para um operador A sua média térmica é definida por:
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<  A >  =  Tl- (/O A )  ( (3.1)

sendo que, no equilíbrio térmico, o operador densidade e dado por:

■-  _L e (3-2) 
/ °  2  '

onde H é o Hamiltoniano do sistema, kg é a constante de Boltzmann , 
T a temperatura absoluta e ß = (kg T) } Na expressão acima Z é a fun 
ção partição canônica definida por.

Z  = Tr |e*p (-/3>l) (3.3)

Como estamos interessados na média térmica de operadores para um 
sistema de muitas partículas, é útil introduzir uma função mais ge 
ral, a função correlação temporal, para dois operadores A e B:

<  B ( t ' )  A (i)_> (3. 4a)

F , e = < A t t )  B ( t ' ) >  , (3 . 4b)

onde A(t) e B(t’) são operadores dependentes do tempo na representa 
ção de Heisenberg,

i > U  - * > R
A(t) = e - A {O) e (3.5a)

I M  t - i  )-\ t /B(i') = e B(o) 0 . (3.56)
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Levando-se em conta a propriedade de que o traço ê 
invariante sob permutações cíclicas é fácil mostrar que

<A(t) B(fc')> = (Z) 1 Tr je^A to ) e lH(l B(o) e J

(3.6)

ou seja

• t3-7)

Notamos que as funções definidas pelas Eqs. (3.4) d£ 
pendem somente da diferença temporal. Observamos que se t = t \ tere 
mos :

FA6 C t , t ' ) = Fab (o) = < A W  B(o)> = < A (t) B ( t )> j

(3.8)

o que se reduz a média estatística usual, no equilíbrio térmico. 0  

cálculo das funções de correlação ê convenientemente realizado em 
termos das funções de Green.

-« Cl 21As funções de Green^ ’ J têm sido largamente utiliza
das na teoria de campo quântico, e nos últimos anos muitas aplica
ções têm sido realizadas em Física Estatística. Definimos a função
de Green retardada, dependente da temperatura e de dois tempos para
os operadores A e B por

G r (t ) t' ) =<C<A(0; -À 0(1-1') <  3 (3.9a)

onde ĵ A(t) , B ( t ' )J representa o comutador dos operadores A e B na 
representação de Heisenberg; 9 (t - t') ê a chamada função de7 

Heaviside, representada a seguir , cujo valor é zero para t < t' e 1 pa
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ra t > t' .

©(*) i i

Figura 2 - Representação grafica da funçao 9 (x).

Analogamente, definimos a função de Green avançada ,

Ga ÍM') = i  9(C-1.) < [A(fc) , 6Ct')]> . (3-9b)

Nas equações seguintes abandonaremos os subscritos r e a em todas 
as equações que são igualmente vãlidas para as funções retardada e 
avançada. Para encontrarmos as funções de Green necessitamos de

U  Í _  G ( i £ ) - * n  6 ( t-L ')< rA tt) ,B lt ' ) ]> + «[A lt )^ > l] .  B a ' ) »  . 
d t

(3.10)

Da mesma forma que as funções de correlaçao definidas anteriormente, 
as funções de Green G(t,t’) também dependem somente da diferença de
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tempos. Assim sendo, podemos introduzir a transformada de Fourier em 
relação ao tempo das funções de Green:

G ( t ) = 2ÍT -00

i fc. ( i  - 1')
G ( t - t  ) e  c\ (t -t' ) , (3.11a)

G (X - € )  = r(F\ \ r-G CE) e  c\ 5 (3.11b)
-CD

Utilizando as Eqs. (3.11) podemos transformar a equaçao de movimen
to em

E « A f t ) :  -  —  < L  A,B ]>  + <<LA,>4] t B » _  . (3.12)
e 2. iT ~3jr ---  E.

Notamos que o ultimo termo da Eq. (3.12) ê em geral 
uma função de Green de maior ordem. Então para encontrarmos G(E) de 
vemos resolver uma cadeia infinita de equações. Para resolvermos as 
Eqs. (3.12) usualmente recorre-se a alguma aproximação para desaco 
piar essas equações. Adotaremos a aproximação "Random Phase Approxi^ 
mation" (RPA)^27j . Conhecida a função de Green G(E) podemos retor 
nar e calcular as funções de correlação de interesse.

Para obtermos as relações entre estas varias funções , 
introduziremos a transformada de Fourier da função correlação,

FBA(t -

400

\ í xJ F Ba(1-Í) e  (3.13a)
-oo

e
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+-co

^ ( t - 0
J(u3) d (JÜ (3.13b)

-co

onde J(w) é a chamada função Densidade Espectral e esta relacionada 
com a transformada de Fourier da função de Green. Considerando um 
conjunto completo de autofunções do Hamiltoniano,

>1 | n >  =  E n l « >  ,

onde

e' representando-se 
ê possível mostrar que

A Co) \ n - A

-/ 3 E n H  A^ ítt\n <̂-

J(U») -- Z 'Ji :  e/3B'nB nm A mn á k V E m )  • (3.14b)

Para obtermos a transformada de Fourier de F^g, procedemos de manei 
ra anãloga como nas Eqs. (3.14). Temos então que:

400
f

Fab (t-0
/3w

Jiuû  e e duo (3.isy
-CO-



Podemos agora relacionar a transformada de Fourier 
das funções de Green com J(w). Levando-se em conta as Eqs. (3.9) e
(3.11), obtemos:

G r Í E ) - - ^

iCO +00
’ , -xu)t x£-
ClUÜ
-oo J-co

e  $ 6 0  J(u3) ( e ^ -  i) oLt C3.16)

Lembrando-se da definição da função de Heaviside, e introduzindo o 
fator exp(- et) , (e->- 0 ) , para assegurar a convergência da integral 
quando t ->°° , achamos que

,tco

'-00

Ul> (3.17a)

De forma anãloga obtemos para função de Green avançada, a expressão

i
+co

2(T
(3.17b)

Se considerarmos a variável E como sendo complexa 
reduzimos as duas formas para uma única função analítica G(E), ou 
se j a ,

+CD

G ( t )  -
J

2TT
J(to) (e - j j  j G r[t) se I m  b >  0  ;

uu
'CO h - tü

- \

se Im e < o ,
(3.17c y
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As funções G (E) e GfE) são analíticas nos semi-planos superior ei 3.
inferior do plano complexo, respectivamente. A continuação analíti. 
ca de G(E) tem singularidades ao longo do eixo real. Utilizando a 
seguinte representação para função delta de Dirac,

i i (3.18)

a descontinuidade de G(E) no eixo real pode ser relacionada com a 
função Densidade espectral J(w), através da seguinte expressão:

+ cor
im

8 -*o'

E - u) +/C £

e n

/3E

{ g (e -<£) -  eO +À6)] = - i -  J(oo)(e/S- j )  Itm

=  J  (E ) C e  - J ) ;

E-cu-x-SL 

(3.19)

ou seja,

J(u>) -
( e ^ -  i)

£^T0+ G • (3.20)

Obtida a funçao J(w) podemos calcular as médias estatísticas dos ope 
radores de interesse, substituindo a equação acima na equação 
(3.13b) .

3.3 - APLICAÇÃO DAS FUNÇÕES DE GREEN PARA UM CRISTAL FERROMAGNÉTICO

rede
Consideremos o seguinte Hamiltoniano de spins numa /

✓
cubica simples.
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**j r * r  r  7
(3.21)

onde

1  - -J» ^  ^  ^  ^J (i-j) e o parametro de intercâmbio devido as interações entre spins 
vizinhos mais proximos,

2 -*- +■J (i-k) ê o parâmetro de intercâmbio devido às interações entre spins 
segundos vizinhos,

Hq representa o campo magnético externo aplicado ao sistema
na direção z, 

g ê o fator de Landé,
Ug ê o magneton de Bohr,
D representa a anisotropia uniaxial de íon único e,
Í,j\íc representa os vetores que posicionam os spins na rede.

Nas expressões seguintes definimos os operadores e S e as rela
I X

ções de comutaçao entre os operadores que serão utilizadas em nosso 
calculo:

C s : , s ; j =  2 S? 6jj . (3-»c,

)
/'

zEm termos dos operadores S , e S_̂  o Hamiltonianoi i  i
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pode ser escrito na forma

x f ; t í k
5 í- 5 <?+

+ S ? S * - I  D (s~ ) - g/jg U02_i (sj )_
A ^

(3.23)

Definindo-se os operadores A = S+ e B = Sj* , e intro

duzindo-os na Eq. (3.12), teremos

E << sr j s r t » B - ~ ~ <ts£.s: J > + « [ s } j»]. s~ J> >

(3.24),

Desenvolvendo os comutadores do segundo membro e in 

troduzindo o desacoplamento RPA obtemos :

{ e - 2 ^ s H ç, - 5 d < ^ , > -  3 (Í-J) - 2 < S * > Ç  J. ( F -
r K

k )yc- (E)+ 2<S*>j2:  -
.. i 7 a K

£ÍT (3.25)

Na equação acima G^^(E) = <<Ŝ - , S^>>^ , e assumimos que

< s * >  = < s } > (3 . 26a)
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para qualquer vetor 0 desacoplamento RPA ê tomado na forma

«s* sj ,s: » E = <s|>«si. 5; »_ ■
(3.26b)

Embora existam desacoplamentos mais sofisticados, como por exemplo,
f ?7)o desacoplamento de Callem'' os resultados obtidos para a magneti^ 

zação são essencialmente os mesmos, exceto na região de temperatu - 
ras muito baixas^^.

Podemos agora introduzir a transformada de Fourier 
para a função de Green, pois nosso cristal apresenta simetria trans 
lacional,

. L K - U - ^ )
Ê  , t3 -27a5

onde G£ (E) ê a transformada de Fourier da função de Green.
A soma e efetuada sobre todos os vetores 1c dentro da primeira Zona 
de Brillouin e N representa o numero de células unitárias do cris 
tal. Lembrando-se que

, „  Lk. ( I - m )
á - -  =  —  >  e  
^  ^  K ' (3.27b)

da Eq. (3.25) obtemos

ê*
(3.28a)

/

onde
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''V i.

J \ k )  =  f i  J  Y i ( í ) , (3.28b)

J ?( K ) = ^ 2 J y 2 (i<) , (3.28c)

sendo que

-t k. ( r- jf ) iic-ciT-jt)
- ' ' J N e

i y-v -C 0 ~ /

Yi~ ^ Ç te e ( 3 - 2 8 d )

representam respectivamente os fatores de estrutura para os z-̂ pri 
meiros e Z2 segundos vizinhos. Podemos então escrever que:

onde

 ̂ 2

+ 2 <S»>(p-*tf1J - ( x - r i ) + M  0 - V 2)J- (3.29b)

Devemos notar que os valores de E+ representam as energias de exci_k
tação do sistema descrito pelo Hamiltoniano, Eq. (3.21), pois eles

( 2 )sao os polós da funçao de Greenv J .
é fãcil então de se determinar a função Densidade Es_

I _pectral e as funções de correlação de interesse. Portanto, temos 

que:

1
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J ÍUõ) — L lim
/ UJ X
(e' - j ) 6 - 0 ’

(3.30)

< í s r s t)> = 2 <s * > ^ ( s )' (3.31a)

onde definimos

-1

K
(3.31b)

Sabemos que

(S ; + J) - ( a ) - ( s I ' £ (3.32a)

e que

( S * -  r )  = 0

Para o caso particular de S = 1/2, obtemos

(3.32b)

< ( £ -  ~
£

(3.32c)

e finalmente a magnetizaçao media por sítio ë dada por

J / 2
/

(3.33-)'
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Devemos lembrar que para spin 1/2, na expressão de E-> , definida ank —
teriormente, o termo D deve ser colocado igual a zero, pois a aniso 
tropia uniaxial de íon único não contribui para a energia de um si£ 
tema de spins 1/2.

No caso de spin S f 1/2, a Eq. (3.32c) não pode ser 
utilizada, sendo assim necessário generalizarmos o formalismo para se 
calcular a magnetização p o r  sítio. Seguindo o procedimento proposto 
por Tahir-Kheli e Ter H a a r ^ ,  definimos os operadores A = S+ e
B =(S^)n (SÍ)n_^, que levados na Eq. (3.12), e com o mesmo procedi - 
mento utilizado para S = 1/2 permitem escrever que

(e  - ERJ Gjffe) = ~  < [ S / , (S,-) ( S x )  l ~\y  ̂ (3.34a)

onde

-

(3.34b)

e que

< ( S f ) V r f >  = < [ s i J(5I As;-)"-J] > ^ ( s ) ,
(3.34c)

onde E+ e 0(S) apresentam as mesmas expressões definidas anterior - iC
mente.

t
Para se calcular a magnetização média por sítio, faz- 

se necessário desenvolver os dois membros da equação anterior. Apõs 
algumas manipulações algébricas, envolvendo as relações de comuta 
ção, é possível mostrar que:

/'//
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(Sj)"(S£)°= TT LS(Sil)>-p)(n-p-i) -(S-"-2p-i)Sx-(sx) ] (3>3Sa)

e quen n-i
[ S Í  , (S =)" (SÍ )"'' ■' J = | 2n s | + ( n2-n) ] U } S (s * I) ■- (n - p) (n -

(3.35b)

As três ultimas equações, juntamente com a equaçao 
r = + S
T T  ( s f - r )  = o  (3.35c)
r- - s

determinam um conjunto de n = 2S equações linearmente independentes
z z 2 z 2 Snas variáveis S , CS ) (S ) . Desta forma, podemos determi

nar o valor de <SZ> para qualquer valor de spin. Hewson e Ter-Haaí^^.
e Callen^- apresentam a seguinte forma explícita, válida para
qualquer valor de spin:

[  S  - $  ( s ) ] [ i +  $  ( s )  j  + [ s u  v <$,(S)] [ $ . C s ) ] 2S  J

[j + è ( s ) ] 2 S -  [ é ; ( S ) ] ZS + J (3.36)

Na expressão acima 0(S) depende de <SZ> de tal forma 
que essa equação deve ser resolvida autoconsistentemente para cada 
valor da temperatura e dos parâmetros do Hamiltoniano. /✓

Colocando-se HQ = 0 , podemos determinar a magnetiza-
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ção espontânea em função da temperatura. As somas sobre os vetores 
íc foram realizadas utilizando-se o método dos Pontos Especiais. No 
Apêndice(A) descrevemos brevemente esse método, e apresentamos os 
pontos utilizados para uma rede cubica simples empara uma rede qua 
drada, que serão utilizados neste e no próximo capítulo, respectiva_ 
mente.

magnetização espontânea, vamos calcular a temperatura a partir da 
qual a magnetização espontânea ê nula, denominada temperatura críti^ 
ca.

Antes de apresentarmos os resultados obtidos para a

Se Hq = 0, a Eq. (3.29b) torna-se

E k~ (3/57)

e juntamente com a Eq.(3.31b), podemos escrever que

1 +

zNo limite em que T -+ Tc (temperatura crítica) temos que <S > -*■ 0, logo 
expandindo-se a expressão anterior, teremos:

onde

>1, 0<)= e  ^ K ) = :  l - y itK) (3.38c)/
✓
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2? _Quando <S > -> 0, 0 -»• °°, entac expandindo-se a Eq. (3.36) tiramos a se 

guinte expressão para a magnetização por sítio:

z s » \  =  z . (3.39)-
^ 3 $

Portanto, as duas últimas equações nos fornecem a seguinte expres - 
são para a temperatura crítica:

Y~ :: 2S(S + l) _____________ X________________ (3.40)
c 3 ~íj Ç  ev ^ ) ] ' 1

K.

onde definimos as grandezas adimensionais,

_2
y  - -KbTç c _ .yg-i.. e d v - ~EL,- ■ (3 .4 1 )
U “  ■*. Tl J t 1 -5-, J 1

Para uma rede cúbica simples de parâmetro a, com z^ = 6 primeiros 
vizinhos e = 12 segundos vizinhos ê fãcil verificar que

=- i - (ccs(a K*j -v- cos (a Ky) +- cos (a (3.42)

n.2(K )  = J _ 1  (ccs(aK)[)cos(a\i-y}+ cos (a K,) cos (a 4- cos(aKy)cosfc «*))

(3.43)y

Na Fig. ( 3 ) apresentamos o grafico da magnetizaçao
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espontânea relativa C v = <SZ> /S para diversos valores do parâmetro 
2

e _ z2 ^ no caso de spin 1/2. Para esse mesmo sistema exib_i
v r 

z i Jmos n a F i g . (4) o grafico da temperatura crítica em funçao de ev .
Na Fig.(5) mostramos o grafico da magnetização espon 

tânea em função da temperatura para diversos valores da anisotropia
uniaxial relativa dv = D _ , no caso em que S = 1. Na Fig. ( 6 ) 

z! J1
apresentamos o comportamento da temperatura crítica em função do pa 
râmetro dv > Nestes dois últimos gráficos estamos considerando ape 
nas a interação de intercâmbio entre primeiros vizinhos.

Figura 3 - Magnetizaçao relativa <T„ - L, ~-CS > /S, em funçao da tempe

B: t v  = °-4; C: í v  ' °-8; D : í v = 1.2; E: £ y= 1.8
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Figura 4 - Temperatura crítica Ly. = k^Tv/z^J , em funçao do para 
metro S y = S = 1/2; dy = 0.

/✓
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Figura 5 - Magnetizaçao relativa d = <SZ> /S era função da tempe^ 
ratura reduzida = kgT /ẑ J"*. A: dy = 0.0; B: dy =
0.4; C: dy = 0.6 ; D: dy = 1.0; E: dy = 1.4; F: dy = 
1.8; S = 1 .0 ; e = 0.0 . d = , f =

V V Zl J l  Zl J l
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i

í

k TFigura 6 - Temperatura crítica reduzida £  = J*__? em £unçg0
 ̂ z J

do parâmetro dv = D/z^J1 , S = 1 ; 1 

£v = 0.0;

J
/



Devemos observar que os resultados encontrados para

a magnetização por £on > ^TV ’ e Para a temperatura crítica estão de
("6 2 5 2 7]acordo com outros trabalhos encontrados na literatura ’

Embora não tenhamos encontrado na literatura cãlcu 
los da magnetização em função da temperatura incluindo segundos vi 
zinhos, o resultado por nos obtido parece razoável, visto que a pre 
sença destas interações aumenta o acoplamento de intercâmbio efeti_ 
vo entre os spins, ocasionando um aumento na temperatura de transi^ 
ção.

Entretanto, devido ao desacoplamento RPA por nos em
pregado, a previsão da temperatura crítica deixa de ser zazoãvel pa
ra altos valores da razão — — y . Isto pode ser visto no trabalho

z, J
f 211 - • de Devlin^ J , onde e prevista uma temperatura critica finita mesmo

para D -* °°. Nesse trabalho, embora a interação de intercâmbio seja
tratada na aproximação RPA, o termo de anisotropia uniaxial de íon
único ê tratado exatamente. Para valores não muito grandes do parâ
metro dy = — ? Qs resultados de Devlin se reduzem aqueles obt_i 

z x J
dos com o desacoplamento RPA no termo D.

Os resultados deste capítulo serão utilizados no ca 
pítulo seguinte na determinação da magnetização de superfície de um

cristal isolante, representado pelo Hamiltoniano de Heisenberg com 
anisotropia de íon único.

33
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CAPÍTULO 4

APLICAÇÃO DO MÉTODO DAS FUNÇÕES DE GREEN PARA UM SISTEMA FERROMAGNÉ
CO SEMI-INFINITO

4.1 - Introdução

Consideramos neste capítulo o modelo de um cristal 
semi-infinito, ferromagnético, que ocupa um semi-espaço com uma su 
perfície livre, garantindo desta forma a simetria de translação nos 
planos paralelos ã superfície. Calcularemos a magnetização por pia 
no assumindo uma estrutura cúbica simples. Aplicaremos o método de 
senvolvido no capítulo anterior, dentro da aproximação RPA.

Assumiremos os seguintes termos de interação em nos

so modelo, Fig.(7): interaçõe de intercâmbio isotrópicas entre os
1 2primeiros e segundos vizinhos situados na superfície (J,,’ ); intera

ções de intercâmbio isotrópicas entre os íons da superfície do se 
1 2gundo plano (J ’ ); as interações de intercâmbio entre os pares de

íon situados nos demais planos são também consideradas isotrópicas 
1 2(J ’ ). Admitiremos ainda uma anisotropia uniaxial de íon único

igual a Ds no plano da superfície e D para os íons situados nos de
mais planos. A superfície serã localizada no plano (010) e a orien
tação dos spins serã predominantemente paralela à superfície, ev:i
tando-se os campos desmagnetizantes,

Assumiremos que a partir do terceiro plano ($ = 2 )
a magnetização atinge o seu valor de volume. Obtemos um sistema de
equações acopladas para os valores da magnetização em cada planó 

Z -( <Sjj > ) em funçao da temperatura e dos parametros do problema.
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Finalmente determinaremos os espectros de energia para os magnons 
localizados e de volume.

Figura 7 - Esquema da estrutura cübica simples, A superfície ê pa 
ralela ao plano ( X , Z ) .

i
-V

/
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4.2 - Formalismo das Funções de Green para um Ferromagneto Semi-In 
finito.

Levando-se em conta o Hamiltoniano descrito pela Eq.
(3.21), juntamente com as Eqs.(3.24 ) obtemos para S = 1/2 que

{ u ) - g / v v 2 D < s j j > - £  ^  j ’(í-r;<Sí > ' - 2 Z  j 2( r - ü ) < £ ^ >j G _ j U))+
A

+ t e * ) 6 * *  M  i = < £ / > A r f e
7 k

. ~ í ; se 1= 0 onae T> - J n
\ X) > a ^  0

onde as seguintes aproximações foram utilizadas:

«  sl c4 -2^

que é a aproximaçao RPA e

~ ~ * (4.2b)

onde estamos assumindo que a magnetização media por íon é a mesma 
para todos os íons situados num mesmo plano.

Agora não temos mais a simetria translacional em
três dimensões que assumimos para o cristal infinito, visto no ca.pí_ 

tulo 3. No caso do modelo de um cristal semi-infinito a simetria 
de translação bidimensional é garantida, permitindo-nos expressar

J
a função de Green G^+(w) , e a constante de intercâmbio em tei/
mos de suas componentes de Fourier paralelas ao plano da superfície,
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ou seja:

M,
K// (4.3a)

J ? ? Cü?) "  J £  - £,, f3“ i r s ̂ r Jfi(’* } e x P[íK^ * ' ^ J  ‘
b K, (4.3b)V/

onde Ng ê o número de ãtomos na superfície. Levando-se essas últi­
mas expressões na Eq.(4.1) ê possível mostrar que:

2  D < s / >  - 2  2 J  Jij ( . o K s / )  “
á /

- 2 Z . . J / kCo)<5k® > } Gím (Kj , oj) + £
k d ò 0

+ S l ' J ík(Kí) G  (K^oi)} =  >  ■ C4.4)
u 11 .

As Eqs.(4,4) podem ser escritas na seguinte forma ma
tricial

[ A  . 6 ] {m = 6 ^  , (4.5a)
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onde

(4.5b)
'I

sendo

JXt

o i- (4.5c)

Uma outra alternativa ê obtermos equações anãlogas "as Eqs.(4.5) em 
termos de variãveis reduzidas, definidas abaixo:

S L  \ Cj

2. TT
C (4.6a)

onde

* s í ( « ; i < ' í í ^ £ ; . f f , )  K í  ) J (4.6b)

(4 * 6c)
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sendo ^  (K„) o fator de estrutura apropriado para cada uma das intê  
rações e z o número de vizinhos correspondente. Na expressão ante 
rior os índices que aparecem designam o conjunto de planos (010). 
Por exemplo, 1 = 0  representa o plano da superfície, l  = 1 o segun 

do plano, etc...
As seguintes variáveis reduzidas foram introduzidas:

ip j J-i 2 . /"s*̂
f  ' -  3 k.jt ~  T C .  J _ D  r4 yjG k,í~ _j ^ W m  } jl

j D5 s>e |r C _

í  = ( o  «  i «  J

Z 1 2As grandezas <Sv> , J e J são as mesmas introduzidas no capítu 

lo anterior.
Abaixo apresentamos explicitamente os fatores de e£ 

trutura de interesse para uma rede cubica simples:
Para as interações entre primeiros vizinhos no plano 

( z = 4 ), e interações entre segundos vizinhos interplanos (z = 4) 
temos que

O  ~ ( c °sCa k 'x)+ C c s ( a ^ ) ]  • (4 -8a)

No caso de segundos vizinhos dentro do mesmo plano (z = 4) temos 

que

-[.ccs( q̂ ^ )  c o S (q K ^ (4.8b)
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sendo a , o parâmetro da rede.
Estamos admitindo que,

= 0 se 1 i-j | >  i .
3

(4.9)

r 1 2Escrevendo-se explicitamente os elementos <3 (K„ )
da Eq.(4.6c) teremos

r
5// j -  O

1 , i  í  O

&± e (Áj à) = C°/J) ou O/O)

1 se L  ̂  ̂ e _t,  ̂ ^ i

ê //

r £

6

s e  l

& -S e

.5 e

= 4 O

s e  l

(4.10a)

o u
(1,0)

L * j  e l . J í I

onde definimos que:

S,i ,2 J
//

i , í
// J) C-, -

1.2

J 1
d = D

J 1
(4.10b)
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Podemos agora escrever explicitamente os elementos 
de matriz A  a partir das considerações anteriores. Os elementos não 
diagonais são dados por:

r o se

se

5 e

(4.11a)

á -  2-

C<

Analogamente, temos os seguintes elementos diagonais

-^-3 3 . x ? - K - d - 2 - g ( l  + 3S) + g [■£(£,) * 6  ftV/jll •
1 (4.1(4.11b)

Definindo-se o parâmetro,

- -L ] V-K - 2- gOu 3 Ê) t £ 4 6 JP ( K„ )] j
(4.11c)

podemos escrever entao que

(4.1ld)

Temos ainda que

-ft- 2 2  - 2 t ■+ ° < 2 2 , (4.lie)
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onde

2Z
(i-gj) £)

o<
(4.llf)

e

A u  =  2 U o î „  j .  (4 .1 1 g)

sendo

= <=<
4

•+- 8j_-+ ^£5
a
j- (4.llh)

e, finalmente,

-fi-oo =  2  t + <* 00 J
(4.lli)

com
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A matriz fica então na forma:

_C1

-+ <*00 /3oj 0 c •

2-t + OÍj} P>iz 0 «

0 ftzi 2 t + 0̂ 22 J 0

0 0 i 2t i 1
\

0 0 0 i 2t

4.3 - Calculo da Magnetizaçao Superficial

(4,12)

Conforme vimos no capítulo anterior, a função de cor 
relação entre dois operadores pode ser expressa em termos da função 
densidade espectral:

+oo
-Lm(. t-t 'J

o ( u j )  e deu
-CO

Definindo-se

(4.13)

B ( t ’) =  S l ( t ' )  e  ,4 ( 0  =  % ( t ) (4.14);
/
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temos que
+ 0 0

<  C-t))
-  LcuCt-t.')

J(lu) c d uj

-oo

Fazendo-se t = t', temos no equilíbrio térmico

+oo

cJ(U)) d UÜ
-0 0

Vimos ainda que

L \i m
( e ^ d )

\ X .s (u> + L 8 )J? m
a

(4.15a)

(4.15b)

G-> - (to - i 6>)

(4 .16a)

Utilizando-se as seguintes representações para as funções de GreenCl).

+cc
/SEi-(e -0 J(E) ,

a
(4.16b)

-co

+ 00

q
G (£T) -- -i- P 

2 rr
/3o)

( e ” i)  J M  _ - L _ ( e r - J )  3 ( e ) (4. 16c) 
Ce-oj> 2

S É



45

temos que

r '  \  ^ q /  x ■ /  •/ 3 F

e ) - G (e ) = -<■ (_e  - 1

2 Im G r(E) = - ( e /3£~ i ) J(E)

entao

G r(uH i-6)- G (lo-Le) = 2 i inn G  O-’ + ̂  6.)

Substituindo-se a ultima relação na Eq.(4.16 a) temos que

Finalmente obtemos

+ co

LO

ca

(4 . 16d)

(4.16e)

(4 .16£)

(4.16g)

(4.17a)
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Porem,

. —

G J m  ~  T l  4 ^  e
K/ (4.17b)

logo

+ 06
r

< s :  s." >  = - 2 ', m + G « ^ j U M l Ê )Jda)
tC C  \<, y

(4.17c)

Podemos relacionar a função de correlação da equação
Z —anterior com <Sj> , obtendo desta forma um conjunto de equações a 

copiadas para as magnetizações dos diferentes planos.
Levando-se em con 

os operadores de spin, obtem-se:

- í 3)Levando-se em conta as relações de comutaçao J para

%  %  = s ( s m )  - sf  \ s } ) z . (4.18a)

Lembramos ainda que a seguinte indentidade ê valida para qualquer 

valor de S:

T T S ( S ? - r )  =  o  - (4.18b)
r = - 5



No caso particular de S = 1/2, obtemos a seguinte
equaçao:

(4.18c)

Levando-se esse resultado na Eq.(4.17 c) e lembrando que < Ŝ »7 - <: >

400

-1 - <s|> 2
Ttr\

Vsl
-OO

duo 

(4.18d)

Para uma estrutura cúbica simples com parâmetro de rede a podemos 
escrever que:

+ 00
/cr  c + \ - 2 lim

ê - o 4
duüfil 

í(\
-oo

{ 2 .  _od i m  C K//>? u ) 4 i _ £ j ]

(4.18e)

ou amtta

co
2  l f  iYl

S - ó 1
dujtó\£íf

-oo

d «// Im [G£̂  ( K//; uj4l J 
C e ^  - j )

(4.18f)

Da Eq.(4.5 a) tiramos que
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Definindo-se a funçao

+  00

&(s) = 1 nn
0

d u u / i L
V2ÍÍ'co

.11

( e (4.18h)

a magnetizaçao no plano H , ê dada pela expressão abaixo, valida pa 
ra S = 1/2:

No caso em que o spin ê diferente de 1/2, podemos se 
guir o mesmo procedimento apresentado no capítulo anterior, e obt£ 
mos a seguinte expressão para a magnetização por íon do plano

< s

2S+1 r -,2S + i
^(s)] [ 1 + ^fe)] +- [S+l + ç^ís)]

X /  t~  , T  ,  ,  r- T r .-I ZS + í
l  +  ít(s) J — J

)

(4.19 )

onde í  CS) i  ainda definido pela Eq.(4.18 h).
Jr-

Precisamos determinar agora o elemento de matriz
que aparece nas expressões de ^(S),. Partindo-se da definição de ma 
triz inversa,

S i J). = ( (4.20)
X m Bet Si
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e chamando-se = Det n , ao determinante da matriz £2 , retî
rando-se as primeiras p filas e colunas, temos as seguintes rela 
ções de recorrência:

-  ( 2 1 -+ ocDO ) —  //3 0l /3 Jo f

DH-1 = ) D /3j 2 f̂>2x

^W-2 ~ ^ CX2 z ) ^ )K1-3 '

)

(4.21)

- C ^ t )  I)W _M ^ n - 5  >

)

-^K5-|o~ ~  -( Z.) J s e  )3>a .

Para P > 2 os determinantes D^_ tem■P a forma não perturbada

2 t 1 0 0 Û *

i 2i i 0 0 «•

0
$

1

»
21

i

1 0
t 0

(4.22)

a t «- t c «•

e são na realidade os polinómios dç Tcnebishev de 29 especie^®^ .

Temos então para p > 2,

X>Ki - CM = P(M (4.23a)
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Esses polinómios podem ser escritos na seguinte forma:

U j t )  = . s e n L O u )  Q r c c ^ U I J  (4_ „ b)
5 e n  [are cos

e as raízes reais desse polinómio de grau n estão localizadas no 
intervalo £ -1 , +1 J . Temos então que

D e l  -TV

-O. 1 ) - 3 V i  _ 1A)0 (4.24b)
D m £>'

D KJ -  J

'oo
_  A o

(2.t+ « u)D V « - *

N -2 ' ^ *-2-
(4.24c)

0ü 2 t + < * o c - ________s 3 ' ° ^ 01___________
+ _ ____^ l2~ ^ ‘gi____ (4.24d)

i>U-3
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Para p > 2, definimos o parâmetro

PK)'Of4)(^ )
KJ — > C O  D f v i - p  (  "t  )

Como

entao

— 11 m
K-*CO 2-t ' P N - ( ^ n  Pu-Op-eZ) (4.25c)

T^f^-Cip+i) Dki-cpv i)

Portanto, podemos escrever que

W ) =
2 1 _______________i_______________

2.1 - _________ í___________
2\  -  i 

«•

— ( P 4  K) +- A )
o —  ------------------------=L_;

- Cp+ ̂  )

(4.25d)
ou seja, ,

C _ *•
) (4.2 5e)

£ t -  \
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que ê equivalente a

(4.2 5f)

ou

= 2  t (4.25g)

Finalmente podemos escrever que

Analogamente, o elemento de matriz ( n 1) é dado pela seguinte ex 

pressão:

(2-i /3oí A o  _ /^i 2 i
( 2 h  c<oo) (2t+o<22 -  ̂)

(4.27)

)
/*
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A partir das equações anteriores, os elementos de matriz (íi 
podem ser expressos na seguinte forma geral:

J T l * ) .  =  ) t4-28’
11 D C 1 )

onde

(4.29b)

Os coeficientes a,, i = 0 a 5, são dados pelas seguintes expressões:x

Q o  =  i

q  j - (c^oo +- °̂ '« + )
a2 = (2.4 o<00 <*u + °<h (<*0 0+^ 2 2 ) -/3J0 /5o j -/3j2/?2 j)j

~ c *^  4- °<\t + 2  ĉ Z2 4 0^00 c^u 0Lz z - { 3^  fâZi <X0Q ~{3±0 (i0i <V22 }

Q 4 r  1 + ) ~  fi\2. /S2i , ;
f'

Q 5 =t o < 2a , ( 4.2 9 d /
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As equações (4.6) e (4.28) mostram que os poios da 
função de Green são dados pelas raízes do polinómio D(^ ). A fração 
continuada ^(t) , definida pela Eq.(4.25 d) apresenta as seguintes 
raízes, para t real e |t| < 1 :

Ç(t) = t 1 L (i - t Z ) (4.30)

Neste caso as raízes são complexas no intervalo |tl < 1. A função 
^(t), e em consequência fi  ̂ (f)» tem um corte para \ t|< 1. Pre 
cisamos desta forma considerar a continuação analítica^^ para t e 

complexos. Para garantir que J(w) seja positivo é necessário, de 
acordo com a Eq.(4.15b ), que Im seja negativo. Portanto, deve 
mos escolher a solução correspondente ao ramo inferior.

Se ( 1 1 > I, pode-se mostrar que a fração continuada 
definida pela Eq.(4.25 d), converge â raiz real que tem menor va 
lor absoluto^^ , implicando então que l^l< 1. Como veremos adiante, 
nesse intervalo da variável t, os zeros de D( ̂  ) correspondem às fre_ 
quências dos magnons localizados na superfície.

Para ( t l< 1, podemos escrever que t = -cos(K^ a), e 
levando-se esta expressão na Eq. ( 4.11c ) verificamos que a r£ 
lação de dispersão obtida é a mesma que a relação de dispersão do 
sistema infinito, dada no capítulo 3.

A magnetização por spin no plano J , para qualquer 
valor de Syé dada pela Eq.(4.l9) . >
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Estas equações devem ser resolvidas autoconsistentemente para cada 
valor de <Sf> . Em nosso 'problema, a partir do terceiro plano(j=2)

Z Z Zconsideramos que <S.> = <S > , onde <S > representa a magnetiza
V  V  *—

ção de volume. Temos portanto que resolver um sistema de duas equa
— z z ~çoes acopladas para <Sq> e <Sj,>, conhecida a magnetizaçao de volu

me para cada valor da temperatura. 0 calculo da magnetização de V£ 
lume jã foi considerado no capítulo 3.

Na expressão de (t) (S) , dada pela Eq.(4.18 h) , temosJ
que calcular a seguinte integral:

oo

im
S - o

r

~ y
-0 6

(4.31)

Lembrando que tem um corte para |t|^:l, e eventualmente poios
isolados para |t| > 1, caso existam raízes  ̂ do polinSmio D(̂ (t)), 
ê conveniente separar a integral acima em três intervalos, ou seja,

- i + 1

a dK*
- O O

■i-CÓ

(4.32)

s e n  cio
Cj (K// ,o> + l
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Sabemos que para calcularmos o valor da magnetização
por íoíi do plano $ , <S^> , precisamos determinar a função (̂ ,(S) ,

“1Eq. (4.18 h), que depende dos elementos de matriz ü  ̂ (Kn , w). 
Entretanto, no desenvolvimento efetuado anteriormente obtivemos e_s 
ses elementos em função das variáveis reduzidas definidas pelas Eqs. 
(4.7). Vamos então escrever a função na forma desejada.
Levando-se em conta que

^  ( K//, OJ j - 21°̂ f K? > / (4•33)

com

ÜJ a (4.34)

entao

+oo
h m
ê - o '  ir

dv/iLV 
\ZÍY I

-00

ci K> -Tm L A  ( K z; v +l £ )] 

~  (e'ôttMV) _ i)

(4 .35)

Para cada valor de K,, , podemos escrever de acordo com a Eq.(4.llc) 

que

%

2 cx d t - d v (4.36)
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entao

(j)(s)

■+ co

l im ^
r * ,  . z 
cIk L o db _im C-1̂- ( Ky ; t + LÊ )]«

£ - 0 + ^ J A 2 ff/
_ j oo

/ /g cu Ct)
( e 1 J )  -

(4.37)

É possível de se mostrar que

,m J m  [ í l ' ( U b _LÊ))] 
Ê-» O'1

U
ÍT > '  A I ü  á í f - í « )

* 3' t f « )

(4.38)

onde \ c< sao as raízes do polinómio ,D( ^ ) e D ’( ^ ) ê a  derivada do 
polinómio D(  ̂ ) calculada no ponto^. Lembrando que

2 1  = f f (4.39)
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podemos escrever qu.e

8~*o

'

d K-/

* S T'

~ T jf ‘/ ( e
l l 4-

4- ci £ i * ~* ̂ 1 Im Ç̂T- ( K/j f (t f (.£ ))J 
V T 7 / ( e ^ - i )

u 4- dt

C e /c?co i) í
J

(4.40a)

que com a Eq.(4.39 ) se reduz a seguinte expressão:

í > « = -
a r 2

(V /V2ÍT,
dk/ dt

_ J-x (e f3^ _  j )
Ai

2 t r
i M k l  . _  ( i - f  j  )

(4.40b)

Assim para calcularmos a magnetização relativa por fon em cada pia 
no basta resolver o sistema de equação dado abaixo:

, (4.41)

sendo que ê dada pela Eq. (3.36)
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CS)4.4 - Propriedades das Funções de Green

Vamos estudar a equação homogênea de autovalores a£ 

sociada à Eq. (4.6a),

(h - V ) |X> = O  . (4.42)

Fica evidente que iX> ê um auto estado do Hamiltoniano efetivo, e 
que V ê o autovalor correspondente. Levando-se em conta que os aja 
tovalores de he^^ são reais, ê fácil verificar que a matriz

Q(V ) =l _ 2 V a l~Xn]> < X . |  ^  (4.43)
<J oTt -1 / \ ^

211 n ( v - v ^ )

satisfaz à Eq.(4.6a) desde que os autovetores >\ forme um siste
ma ortonormal completo, ou seja,

(4.44) 
n

Substituindo a Eq. (4.43) na Eq. (4,42) temos que

■ff
( \7 _ L VJj* V  rXn><Xnl(T _ ^  x r  .

V  (V-V?n) 2H V  CV-Vn) art
(4.45)

fP
Portanto, a função de Green dada pela Eq.(4,43) satisfaz â Eq ,(4.6 

Desta forma, os poios da função de Green são os autovalores da ener. .



gia do Hamiltoniano efetivo.
Vamos mostrar agora que os elementos g^m da matriz 

g, são proporcionais às transformadas de Fourier das amplitudes de 
probabilidade de se achar a excitação IX> localizada no ponto j? 
no instante t, se no ponto m a amplitude era 1, no instante zero 
Para verificar isto, vamos considerar a equação de movimento para 
'X(t)> :

e U
iti ^ j  (4.46)

3t

cuja solução pode ser escrita na forma,

• i /- L W  t /In
|X(t)> = e  |XCO)> (4.47)

0 vetor IXCt)> pode ser pensado como sendo uma matriz coluna, cujos 
elementos são dados por <i/X(t)> , ou seja4< S|X(t)> representa a 
projeção do vetor IX(t)> no plano i da rede. Podemos então escre­
ver que:

ff
<J? | X ( 0 > " 2  ‘^ j X C o ) \  , (4.48)

n

ef fonde usamos o fato que os autovetores de h formam um conjunto or 

tonormal completo. Desta forma temos que:
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Como no instante t = 0 a excitação esta localizada no plano m com 
amplitude 1, podemos escrever que |X(0)> = I m> , ou seja,

e  n <  £ | X „ >  < X h 1 r n >  < (4.50)
n

A transformada de Fourier da amplitude de probabilidade <ü|X(t)> se 
rã então

CO

-ü?nfc i(v+U)t 
e e d t

(4.51)

onde o fator £, foi introduzido para garantir a convergência da int£ 
gral para t > 0. Portanto, temos que

3 | < i l x a ) > ]  =  t U  ( 4 - 5 2 )
1 J £-*o n ^

Escrevendo-se os elementos de matriz da Eq.(4,43) temos que

9 (v’ + u ^ = \ m oC

è — c *  2 tr
<CH I nrT>

V-v^+íè

(4.53)

ou ainda

g f V  + iSy, = — —  llrn
'Zm aíT

’  <tlXn> < m l X ny
V  - V n +

( 4 . 5 4 5
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Comparando-se as equações (4.52) e (4.54) , vemos que os elemen­
tos de matriz são proporcionais às transformadas de Fourier das 
amplitudes de probabilidade de se achar a excitação[X(t)) localizada 
no plano l  da rede.

4.5 - Interpretaçao do Parâmetro ^ (5)

Procuraremos dar um significado físico para o parâme 
tro . Considerando um elemento não diagonal da Eq.(4.5a ) temos 
que :

( n C \ )  - 0  se l ^ n n  (4.55)
V O jm

ou s e j a > i g^m = 0. Escrevendo-se explicitamente esta soma temos
_ L

entao

+ ^ Á , U i  Q u i , ™  = 0 • (4-56^

Para 1 > 3 as equações são as não perturbadas. Neste caso podemos 
escrever imediatamente que ,

)
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Definindo-se que

<3 i m =  Q  X i > (4 -58)

com m fixo e a uma constante de proporcionalidade independente de 
$ , temos então que:

+ 2 1  ^ x +  =  0 J C 4 - 5 9 )

cujas soluções podem se escritas na forma

e satisfazem ã seguinte equação;

(/? + )+ 2 t - 0 (4.61)

Se tomarmos p  = ~ \ > a equação acima ê idêntica ã Eq.(4.25 f), d£
rivada anteriormente para a fração continuada  ̂( 1 ).

Para se compreender o significado físico do parâme
tro  ̂ , e consequentemente dos , basta observar que os parâme
tros podem ser identificados com as projeções no plano 1 dos

ef fautovetores IXn> do Hamiltoniano efetivo, h . Escrevendo que
<l|Xn) = xijn) , a Eq.(4.54 ) pode ser escrita na seguinte for 

ma:
)
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v  (n) X * 0"'*
0 (VHg). = ■ (4.62)
O ^m 2 TT ^  V - V’n + 1-6

No caso particular em que V — podemos escrever que:

, _(K) *(K) , ík) *<K)
n(v+Lg) - X-x Gnn > ZbL-2^^1—  .
3 ^  Í2ÍT£ 2TT

(4.63)

Tomando- se o limete fe-^O podemos desprezar o segundo termo, e 
teremos para um valor fixo de m que:

^  (K)
(4.64)

Como vimos anteriormente, podemos fazer a identificação

. (K) X / - A. (.K) X / c N
J (4.65)

ou seja, os elementos P°dem ser expressos na forma
\

3 i ^ C V K )  =  b  ( Í K ) 1 C 4 . 6 6 )

onde a constante b independe de l

Como os elementos estão relacionados com a'
transformada de Fourier da amplitude da excitação )X(t)> num ponto.



do plano 1 , temos que considerar o seguinte •
Para 1^1 = 1 ( | t | ̂  1), a amplitude serã independente de 1 , co 
mo podemos observar na Eq. (4.65). Nesse caso, esses valores de t 
correspondem aos modos de volume, jã que a amplitude da excitação ê 

constante em todo o cristal semi-infinito. Observamos que se \ <1, 
a Eq. (4.65) mostra que estas amplitudes decrescem à medida que
vamos tomando planos cada vez mais distantes da superfície. Estes 
modos são denominados modos localizados, pois as excitações e£ 
tão localizadas apenas prõximo da superfície livre do cristal.

A relação de dispersão para os modos superficiais ê 

dada pela expressão:

vs = o< (1s + ís‘) + h + d  + .^( i + 3£)-'j([y(K>) + Ê / ( K //) ] i

(4.67)

onde ( (t) j < 1, ou seja, valida apenas para os valores de t tal 
que {t| > 1. Esses valores de ^  são as raízes de D(£), dada pela 
Eq.(4.29 a) .

Mostramos a seguir os resultados obtidos para as mag
netizações relativas dos dois primeiros planos em função da tempe
ratura, as relações de dispersão dos modos de volume e de superfí

0 0cie, para T <  T , sendo Tv a temperatura crítica de volume.
Na Fig.(8) apresentamos o comportamento da magnetiza 

ção espontânea do primeiro plano (C> ) para alguns valores selecio­
nados do parâmetro £v. é facil observar que um aumento no valor de 

corresponde igualmente a um acréscimo na temperatura crítica de 
superfície é idêntica a de volume, isto é, não podemos ter neste ca 
so uma superfície ordenada sobre um volume paramagnêtico.
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Na Fig.(9) mostramos a variação das magnetizações de 
volume ( C^v), do primeiro plano ( ) e do segundo plano ( ) em 
função da temperatura para Sv = 1.8. Observamos que devido ã pre 
sença da superfície livre, e consequentemente da quebra de simetria 
translacional do cristal, as magnetizações espontâneas de superfí - 
cie e de volume apresentam diferentes valores para uma mesma tempe 
ratura. Podemos justificar este fato, levando-se em conta que o cam 
po efetivo que atua nos spins da superfície ê menor que aquele que 
atua nos spins localizados nas camadas mais internas. Isto faz com que 
a magnetização da superfície livre seja menor que a de volume a uma 
dada temperatura. Apesar disto, os valores das temperaturas crít:i 
cas de volume e superfície convergem para um mesmo valor.

Na Fig.(lO) apresentamos as relações de dispersão dos 
modos de volume e superfície para diversos valores da temperatura 
reduzida. Neste caso os parâmetros de anisotropia de volume e super

s

fície são tomados iguais. Notamos que com o aumento da temperatura, 
ocorre um deslocamento no espectro de superfície no sentido de se afaŝ  
tar da região do contínuo. Outro aspecto interessante ê que para 
temperaturas prõximas da temperatura crítica observamos o surgimento 
de dois ramos diferentes, embora nesta aproximação seja possível o apa 
recimento de atê cinco ramos diferentes numa determinada temperatu­
ra .

Finalmente, ê mostrado na Fig.CH) as relações de dis; 
persão para diversos valores do par,amet.ro de anisotropia de superfí 
cie. Notamos que a frequência dos modos localizados aumenta a medi^ 
da que tomamos valores crescentes do parâmetro d . Portanto, quando 
os valores de dg são suficientemente grandes, a excitação dos modos 
de superfície ocorre somente depois que os modos de volume jã 'te

rt
nham sido excitados. Ao contrario, para valores do parâmetro dg re'/ 
lativamente pequenos comparados aos de volume, verifica-se que os
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modos localizados sao mais facilmente excitados que os corresponden 
tes de contínuo.



6 8

FIGURA 8 - Magnetizaçao relativa, (j q S ; em funçao da

temperatura reduzida, J  ; S=l/2; dy = 0.0; A : £ v = 1. 
B: S v = 0.2; C: S v = 0.6; f v - ^  ;"S= KR . T/Zjjj.

/'
f/



FIGURA 9 - Magnetizaçao relativa em função da temperatura
reduzida. A:G*q ; B: ^ ; C:C?v ; = 1.8; dy= 0.0;
S = 1/2.
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FIGURA 10 - Relaçao de dispersáo dos magnons de superficie.
Para S = 1.0; d,r = 0,2; = 1.36; d = 0.20.
A : ~6 = 0 .69 ;

A  (K„) =

V

B
J_
2

v= w

5 = 0.97; C : ü  = 1.26; D : ~6= 1.34
cos(K a) +

X
cos(K a z

?

2 J^SZ>
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FIGURA 11 - Relaçao de dispersão dos magnons de superficie. 
Para S = 1.0; dy = 0.2; %* = 1.36; 0.69;
A : ds = 0.02; B ; dg = 0.2; C : d = 0.75;
D : d = 1.0. V  _ J Ls » -

2 A s z>
V

cos(K a) + cos(K a)X 2



72

EFEITOS DA ANISOTROPIA UNIAXIAL DE ÍON ONICO NA MAGNETIZAÇÃO E NAS 
ONDAS DE SPIN NUM CRISTAL FERROMAGNÉTICO SEMI-INFINITO

5.1 - Introdução

No capítulo anterior observamos a dependência das 
magnetizações superficiais (j  q e G> em função da temperatura a
partir da escolha dos parâmetros de intercâmbio e anisotropia do 
sistema. Selzer e Majlis^^ verificaram que (? q— quando 0
em todas as temperaturas finitas. Assim sendo é possível de se ob 
ter, através de uma escolha conveniente de parâmetros, uma região 
próxima à superfície que seja paramagnêtica, enquanto o volume é 
ferromagnético. Obviamente ê possível de se realizar o oposto, isto 
ê, o filme superficial ferromagnético e o volume paramagnêtico.

No presente capítulo pretendemos mostrar o efeito da
«v* A/

anisotropia uniaxial de íon ünico d, sendo que teremos d = dg para
Í = 0 e d = dv para / f 0, lembrando que l  representa o índice de
plano utilizado no capítulo anterior. Quando dg > dy é possível de
se obter um filme superficial ferromagnético, acima da temperatura
crítica de volume ( T̂ , ), isto ê , (j o e 0> ̂ são diferentes de zero pa
ra T > Ty . Fixado o valor de dv podemos encontrar um valor de dg
crítico ( d^ ), que satisfaz a condição T(d^) = Tc . Portanto, se s s v
dg > d^, teremos que q e ^ i n^° s^° necessariamente nulos para 
T > T^ . Desta forma, podemos obter a dependência de ó  q e ( j   ̂ em 
função da temperatura, na região compreendida entre T^ e T^ , sen 
do Ts a temperatura crítica do filme.

/

CAPITULO 5
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5.2 - Magnetização Superficial Acima da Temperatura Crítica de Volume (T )

A Eq. (4.1) diz que

[u> + 2 D < s J > +  2 2_. 4
3 o f<

(5.1)

+  a < s / ) [ E ^ ( K , ) 6 áni( ^ , u > ) + £  3jk^ )  G k m ( K ^ w )  ] = ̂ c . >  ;

onde C ê o resultado do comutador..

c - = O r  j C s r ) " ( s y ) n 'J ] (5.2)

De maneira anãloga ao capítulo anterior definimos as seguintes va 

riãveis reduzidas:

UJ I _ f-i - K  P1,ê_ Ji)
v = T T i  > h - ~ ^ T T  ' 7 7  ’ Ê ík ~ "TT

_

2 11 ' 2  3 ‘ ’ J 1 '*k J

c x = ^ J y  • cs.33

Observamos que neste caso não dividimos por <SV> como no capítulo 
anterior, pois estamos justamente interessados nas soluções não trî  
viais da magnetização de superfície acima da temperatura crítica de 
volume. Temos entao

[v -ü n d d j+ 2 ; g" (a g u £  ê í̂ o )g ,j ] g ” ivi(k;j v)+
á '  ̂ k Am

(5.4)
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yi ou em forma matricial:

[ .a  (K^V), G ( K * , v ) J <C 2»
7 lm 2- ÍT 2 J cxí

(5.5)

Assim:

- S  ( K / / ' = 1 lv ' ̂  Lo) + & L lo> tí* )] ân  +

o<

sendo

(5.6)

+ (5.7)

ra
Considerando h = 0 e impondo a condição que = 0 pa 

i > 2, os elementos não diagonais da matriz ü são dados por:

ti -  <

0 se 1 L - I > j
J

O  Se. Z
fé g + T S i  r ) í^o 5 e ( ü., À )

|di se C Jl, i )
 ̂ ( o ,  i )  

= C j, o )

(5.8)

C £, c) = (_f , 2 )

e os elementos diagonais por:

_ V
J T l 33 t (5.9)

_ n  2_ 2 — "t- —  ^ 2Z (5.10)



sendo que

c x -j j  -  t  -  ° < í a  ,

com

^ iJ=|crô ( s i  + § 6 >)-+G-i[df^(i-y)+gô(i-'5'

e finalmente

sendo que

0̂0 r í̂ o[ds +  ̂ X )4 ãò"// ( / - Y ' }1+ ̂  E 6Í+ J 6Í 1 } /*

(5.11)

(5.12)

(5.13)

(5.14)

(5 .15)

Se n >, 3 temos que ^nn = 2t, logo a matriz Q (í̂ t, V) pode ser es 
crita na seguinte forma:
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b — ^oo 0 0 0 o

’j 0 t-^ j j fiz ô Õ «>

0 0 h — 0 0 t

Ô 0 0 t 0 9

0 0 0 0 t t

e * e c

(5.16)

É evidente que a matriz f2(K,, ) passa a ser diago 
nal a partir do elemento fi-3(K„ , ) . De forma analoga ao capitulo 
anterior obtemos os seguintes elementos da matriz inversa de 

fi (Km , v ):

-  ----- ----- — --- ;— : ' (5.17)
00 (t ^00 j ( t 1̂1 ) p*0 J

o< oo

Ct'^oo ) L t  -  ^ m ) ' f i lo  A

(5.18)
oj

/
/
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que podem ser escritos na seguinte forma:

[ V)], = Ü i Ü i .  , (5.19)
**■ D  (t)

onde

N0(t) = t - o<j, , '(5.20)

N, (t) = b - °<oo ■ <-s-n'>

As raízes do polinómio D(t) são dadas por

que são poios dos elementos (í3 e consequentemente das funções
de Green.

Para se determinar a magnetização por fon em ca 
da plano ( i ) temos que utilizar a Eq. (3.36) apresentada no ca 
pítulo 3. Sabemos que
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+ oo 
f

$,(*) = h m
8,—  0+

a ÜJI (K
( e/Su> - J )

V/ jOJ + L& ) ]

- oo

li

(5.23)

que em termos das variáveis reduzidas torna-se

+oo

íirn _L d K  ( é )

(5.24)

Lembrando-se ainda que

(•„n- Jm  [ - d (  K^t-n í ) ]  -  -  II 2 1  ^ ^  ” ^ n) J
n D  (.tn)

8 —fO
(5.25)

onde t ê uman raizes do polinómio D(t) e D'(t) sua primeira de 
rivada, podemos então escrever que;

d K, ~ **") _  ( t í - oc , , )
(e/4u,<t'L j)

(5 .26a)

(ffei, fn)
â  k,

( V t a )
(5.26b)
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As Eqs. (5 .2 6 ) juntamente com a Eq. (3.36 ) permitem determinar os

valores das magnetizações o e (? ̂  autoconsistentemente para cada
valor da temperatura.

Sabemos que os poios das funções de Green correspon
dem as energias das excitações elementares do sistema, que são da
dos pelas raízes do polinómio D(t). Podemos então encontrar a rela
ção de dispersão dos magnons localizados para T > .

Fixado o parâmetro que caracteriza a anisotropia unî
axial no volume (dy) , é possivel de se determinar o mínimo valor do
parâmetro que determina a anisotropia na superfície (dg) e que sa
tisfaz a condição T ^ d )  = = T^(dc). Assim sendo, se d > d^* V V s s s s s

c cnossos resultados mostram que T > T para um dado valor de d .s v r v
Apresentamos nos gráficos seguintes o comportamento 

das magnetizações reduzidas do volume (<ov ), do primeiro
plano (d> q ) e do segundo plano (6^ ), em função da temperatura re 
duzida (~C) , para alguns valores selecionados dos parâmetros do si£

1 r *•
tema. Tomamos sempre £«= -1- = 1.0.

Na Fig.(12) apresentamos a dependência da temperatu
cra crítica reduzida de superfície ( 7T5 ) em função do parâmetro de 

anisotropia uniaxial de superfície (ds). Para o valor de dy = 0.2 
ê possível observar neste diagrama três regiões distintas:

a) Se dg < 0.408 teremos as fases ferromagnética
_ c „ c ^( "C < Ov ) e paramagnetica ( ^ > £v) tanto para a superfície como

para o volume, isto é, as temperaturas críticas de volume e superfí^ 

cie são iguais, T>Y = õ s  '
b) Se dg > 0.408 o volume e a superfície são ferro

C. i c.magnéticos para 13 < "Sy , mas se ^  ) W  o volume se encontrará na 
fase paramagnética enquanto que a superfície ainda será ferromagné­
tica.

c
c) Finalmente se dg> 0.408 e O )> 5^ todo o sistema sé 

encontrará na fase desordenada.



Na Fig.(13) exibimos o comportamento do parâmetro de 
anisotropia de superfície (d^) em função do parâmetro corresponden­
te de volume (d ). é interessante observar que mesmo para dy = 0.0, 
é possível de se determinar um valor de dg crítico, acima do qual a 
superfície tornã-se ferromagnética, mesmo que o volume esteja nu 

ma fase paramagnêtica.

Na Fig.(14) mostramos o comportamento da magnetiza - 
ção relativa do primeiro plano ( Go ) em função da temperatura 
reduzida ( Tj ) . Notamos que se ds ^ ds o valor da temperatura 
crítica de superfície e de volume convergem para um mesmo valor (cur
vas A e B). Neste caso o ordenamento magnético do sistema ê governa

c «*•do essencialmente pelo volume. Para ds ds , observamos que ê pos
sível de se ter magnetização na superfície enquanto o volume é para
magnético (curvas C e D).

Na Fig.(15) exibimos o gráfico das magnetizações de 
volume ( C m ) , primeiro ( C50 ) e segundo ( Gj ) planos em . função 
da temperatura. Para valores de dv muito menores que ds, é possível 
de se obter temperaturas críticas de superfície consideravelmente 
maiores que as correspondentes de volume.

Finalmente mostramos nas Figs.(16) e (17) as rela 
ções de dispersão para os magnons superficiais para temperaturas 
acima da temperatura crítica de volume. Na Fig.(16) o parâmetro de 
anisotropia ê fixado enquanto variamos a temperatura.

Para cada valor de temperatura são encontrados dois . 
ramos com frequências diferentes, bem como a tendência de desapare­
cimento desses dois ramos quando estamos atingindo a temperatura



crítica de superfície. Por outro lado, na Fig.(17) mostramos o com 
portamento da relação de dispersão dos magnons localizados para vã 
rios valores do parâmetros de anisotropia dg . Neste caso observa-se 
um aumento nos valores da frequência para valores crescentes de d . 

/ Devemos salientar que os ramos A correspondem a um determinado valor de 
anisotropia tal que a temperatura crítica de superfície ê apenas li_ 
geiramente superior que o valor de temperatura escolhido (d -=0.6).

81



O CO

FIGURA 12 - Temperatura crítica de ,superfície ( )  em função do 
râmetro dc. Para S = 1.0; t v = 0.0; dv = 0.2. 
d

s
_D__
V i

Legenda: SFM - Superfície ferromagnética 
VPM - Volume paramagnético



FIGURA 13 - Parâmetro d em função c}e d .
7 Tn L ?d = .uv • = L L

v z-fJ 1 ’ v Z,J-

S = 1

' l u l ■lu l
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FIGURA 14 - Magnetização relativa (Ç*) em função da temperatura 
reduzida (C), para valores de dy = 0.2; S = 1.0.
A : ds = 0.02; B : dg = 0,2; C : dg = 1.0;

D •• ds = 2-°* dv =



85

FIGURA 15 - Magnetização relativa ^  5x >/ 5 em funçao da temp£ 
ratura reduzida C £ ) para dy = 0.2; dg = 2.0 e S = 1.0. 
A : volume; B : 19 plano; C : 29 plano;

zl~l

À



FIGURA 16 - Rela

S = i r > j  -»<• * lumamosb 1 - ° - dv. = 0.2; rj = i.

Çao de dispersão d

L 0 ;  d v - =  ° - 2 ;

A : Z = 1.38; B : Z

- ; c K r, >V  =

os magnons de superfície. Tomamc 

36; ds = 1-0; Z i  - 2.18.
} - 6 0 > c : Î - 1.80; d.: f  .

g -  *B
2

k d t

2 . 1 0

1 -

2 c°s(Kxa) + cos(Kya)

Z1J1

i
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---------------------*---- -—................  ...  t
0.0 1.0 2.0

FIGURA 17 - Relação de dispersão dos magnons de superfície. Tomamos 
S = 1,0; dy = 0.2; £✓ = 1.36;
A ; ds = 0,6; B : dg =0.75; C : dg =1.2,

A.Ck' ) =
2J1

Z .  .

Z1J1

1 J^cosCKjça) + cos(K^a)J
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CAPÍTULO 6 

CONCLUSOES

Neste trabalho estudamos o comportamento da magneti_ 
zação e dos magnons de superfície em função da temperatura para um 
cristal ferromagnético semi-infinito. Consideramos um modelo de
Heisenberg com interação de intercâmbio entre primeiros e segundos 
vizinhos numa rede cúbica simples semi-infinita, além de uma aniso 
tropia uniaxial de íon ünico, com valores diferentes para a superfí^ 
cie (dg) e para o volume (dv). Utilizando o formalismo das funções 
de Green, calculamos autoconsistentemente as magnetizações dos dois 
primeiros planos em função da temperatura e dos parâmetros conside­
rados no Hamiltoniana. Admitimos que para 1^-2 a magnetização é 
igual â de um sistema infinito. Essa aproximação é utilizada com o 
objetivo de tornar os cálculos computacionais mais simples. Além 
disso, pode ser mostrado^^ que essa aproximação é razoavel, tendo 
em vista que a convergência para a magnetização de volume ocorre 
tomando-se um número pequeno de planos. A magnetização de volume foi
também calculada autoconsistentemente para qualquer valor de spin

(27']na aproximação RPA^ J .
No caso particular em que S = 1/2, levamos em consji 

deração apenas interações de intercâmbio isotropicas entre primeiros 
e segundos vizinhos. Qualquer que seja a relação existente entre a 
magnitude dessas interações, verificamos que a temperatura crítica 
de superfície e de volume são idênticas, conforme mostramos nasFigs.
(8) e '(9) . ' :

Neste trabalho, embora consideramos uma anisotropia 
uniaxial de íon único, obtivemos para a magnetização de superfície, 
resultados semelhantes aos obtidos por Selzer e Majlis^^, que to 
maram uma anisotropia no termo de intercâmbio.



Entretanto, obtivemos resultados interessantes ao to 
marmos as contribuições da anisotropia uniaxial de íon ünico na su 
perfície.

No caso de S = 1 e considerando somente interaçõèsde 
intercâmbio entre primeiros vizinhos, verificamos que dependendo da 
relação existente entre as anisotropias uniaxiais de superfície e 
volume ê possível de se obter uma superfície ferromagnética sobre 
um volume paramagnético, conforme mostramos nas Figs. (14) e (15). 
Em particular na Fig. (13) mostramos os valores críticos do parâme 
tro de anisotropia de superfície ( d^ ) em função de dv < Neste ca 
so, se ds y  d^ , verificamos que a temperatura crítica de superfí - 
cie ê tanto maior quanto maior for o valor do parâmetro dg conforme mo£ 
tra a Fig. (12).

Nos capítulos 4 e 5 o espectro de energia dos magnons 
superficiais foi determinado em função da temperatura, vetor de on 
da e parâmetro de anisotropia uniaxial de íon ünico. Os resultados 
obtidos para os espectros de energia dos magnons de volume e super­
fície são qualitativamente semelhantes aqueles obtidos por Selzer

. .  • -i • (15) e Maj lis .

Neste trabalho empregamos sistematicamente o método 
das funções de Green juntamente com a aproximação RPA.

Embora a aproximação RPA não leve em conta efeitos de
correlação transversal, os resultados obtidos nessa aproxim^io são
satisfatórios nas regiões de baixas e altas temperaturas, A utiliza
ção de desacoplamentos mais sofisticados, como por exemplo de 

f 2 7)Callenv J , tornam os cálculos mais complexos e os resultados obti 
dos diferem ligeiramente daqueles obtidos na aproximação R P A ^ ^  .

As perspectivas de futuras pesquisas na área de mag 
netismo de superfície são promissoras. Entre os possíveis trabalhos 
que podemos sugerir dentro da linha de pesquisa seguida nesta dis
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sertação destacamos:
a) Estudar em detalhe, o comportamento da magnetiza­

ção de superfície na região de baixas temperaturas, empregando-se , 
por exemplo, as expansões em ondas de spin.

b) Calcular as propriedades termodinâmicas relevan - 
tes como por exemplo, a susceptibilidade magnética, calor específi­
co, função de correlação, etc...

c) Explorar o efeito do campo magnético nas proprie­
dade do cristal ferromagnético semi-infinito. Em particular, consi 
derar situações em que o campo magnético possa ser perpendicular à 
superfície e onde os efeitos de campo-desmagnetizante devem ser l£ 
vados em conta.

d) Investigar o comportamento das magnetizações de 
superfície e dos magnons superficiais quando outros tipos de aniso 
tropias devam ser levadas em consideração: anisotropiasdipolares , 
ortorrômbicas , íon único., exchange, etc.,.

e) Tentar aplicar o formalismo desenvolvido neste tra 
balho no estudo das transições de fase em sistemas antiferromagné- 
ticos, a fim de verificar a contribuição dos magnons de superfície 
nas transições.

f) Finalmente, estudar os efeitos de diluição na su 
perfície de sistemas ferromagnéticos semi-infinitos .
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APÊNDICE A

Na resolução de problemas em Física do Estado Solido 
frequentemente encontramos integrais que devem ser calculadas na 
primeira zona de Brillouin:

Z 8

*  ^  ^  

onde Vc ê o volume da célula primitiva na rede recíproca e N o nu 
mero de células primitivas do cristal.

Em geral a Eq,(l) não e de fãcil manipulação analíti. 
ca ou numérica., sendo muitas vezes necessário o desenvolvimento de 
métodos especiais para sua resolução. Entre algumas alternativas en 
contradas na literatura podemos citar:

a) Escolha de um número relativamente grande de pon 
tos igualmente espaçados na primeira zona de
Brillouin.

- - ('7 8 9 29')b) Adoção do Metodo dos pontos especiais^ ’ ’ ’ .
Escolhemos a segunda alternativa em nosso trabalho , 

por ser mais eficiente, já que o tempo de computação envolvido é re 

lativamente pequeno.
A idéia básica do método dos pontos especiais consi^ 

te em considerar válida a seguinte equação:
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onde K. são os pontos especiais, e w. seus respectivos pesos, sen1 UJ • i —
do que 2 1  ~ i 

i - i
0 método consiste em gerar esses pontos, a partir

das operações de simetria da rede em consideração. Por exemplo, pa
( 81ra uma rede cúbica simples pode ser mostrado^ J que os pontos espe 

ciais são gerados através da seguinte equação:

Kt  = K, -i- T; Ka

onde representa o conjunto de todas as operações de simetria do
grupo pontual(29) do cristal em consideração, e que

e K2 = • Aplicando-se a equação acima para cada uma das
operações de simetria, obtem-se quatro novos pontos especiais, que
em unidades de —  , são dados por:3

K

k s = ( 4 '  i ' i )  *  * C i ■ i ■ t )
(4)

Os fatores peso de cada ponto especial são d£ 

terminados pela seguinte regra geral: seja n^ o número de diferen 
tes vetores de onda obtidos quando cada sofre a açao de cada um 
dos elementos de T. 0 fator peso será dado pela seguinte relação:

_  nl

n d (5)
í



Para os vetores e obtemos 4 = 8 vetores de onda dife
-V -Vrentes. Por outro lado, para os vetores e , temos que TI2 3 = 24 

vetores diferentesj então:

= I  e « " « = T ^  = T  • (6)

93

Conjuntas com um numero maior de pontos especiais po 
dem ser obtidos a partir dos seguintes pontos de referência, dados 
no trabalho de Chadi-Cohen^ ,

K = _L  (ü í W J _  _L  _ L \
8 V a  / 2 . " )  ) (7)

juntamente com os quatro vetores obtidos anteriormente. Repetin 
do-se o mesmo procedimento efetuado a partir da Eq.(3), e com a se 
guinte relação

(8)

obtem-se, para n = 1 um conjunto de novos vinte pontos especiais 
que satisfazem as seguintes condições:

a) ' râ (i.i.W
b) As componentes dos vetores É são tais que

i,j,k<7, inteiros, positivos e ímpares.
c) Devido às operações de simetria do grupo pontual 

os seguintes vetores são equivalentes:

(i,j,k)=(i,k,j) = (j,i,k) = (j,k,i) = (k.i.j) =
= (k, j ,i) •. isto implica que, por exemplo, os veto 
res (1,3,3), (3,3,1) e (3,1,3) são equivalentes.
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d) Os pesos dos pontos especiais são dados por: 
wl = para os pontos do tipo (a,a,a)
w2 = para os pontos do tipo (a,a,b)
3 = —w 32 para os pontos do tipo (a,b,c) « 

Repetindo o processo anterior é possível de se obter 
um conjunto de oitocentos e dezesseis pontos especiais, Kp, que li£ 
tamos abaixo:

a) Kp = ^  (i, j ,k) ,
b) As componentes dos vetores Kp sao tais que i,j,k 

í 31, inteiros positivos e ímpares.
c) A condição de equivalência dada para os vetores 

Km continua valida para os vetores K^.
d) Os pesos dos vetores Kp sao dados por:

3
W1 = 2Õ4"8 Para os vetores do tipo (a,b,c)

3w 2 = 4Q96 Para os vetores do tipo. (a,a,b) 

w 3 = T ü W  Para os vetores do tipo (a,a,a)

Como exemplo de aplicação do método dos pontos
especiais, estudamos a seguinte função que apresenta singularidade 
na origem e é de interesse em problemas de magnetismo:

-1
(9)

Verificamos que o valor numérico de F ê praticamente o mesmo se efe 
tuarmos a soma, na primeira zona de Brillouin, com um níimero corisî  
derável de pontos igualmente espaçados, por exemplo òito mil pontos, 
ou com apenas um conjunto de quatro pontos especiais apresentadosan 
teriormente com seus respectivos pesos. A seguir apresentamos os r£ 
sultados que obtivemos para a função F :



a) Oito mil pontos igualmente espaçados, F = 1.3136
b) Vinte c sete mil pontos igualmentes espaçados,

F = 1.3534
c) Quatro pontos especiais, F = 1.2930
d) Um ponto especial, F = 1.000
e) Vinte pontos especiais, F = 1.4106
£) Oitocentos e dezesseis pontos especiais,

F = 1.4900

Â medida que cresce o número de pontos especiais
*• f 1211,516386 derivado em termos de integrais elípticasL . 0 método dos 

pontos especiais, descrito brevemente neste Apêndice, foi utilizado 
para calcular integrais na primeira zona de Brillouin em três dimen 
sões. As integrais bidimensionais que aparecem no capitulo das pro 
priedades do sistema semi-infinito, foram efetuadas através dos dez 
pontos especiais , em unidades de , e seus respectivos pesos apre

C9')sentados no trabalho de Cunnigham^ J , para uma redé quadrada que lis 
tamos abaixo: „ .
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II (t * £ )  '
-*
K  - <

f 5
v. 8

1
; "8

k 2 = ( 1 • f )  >

II ( 3-V 8
I

' ¥

k3 = e i ’ i ) ' k8 - i( 1
3

II ( i ‘ i )  ■ Kg = 1C i •í :

II  
* 
^ C i ' ’ 8~) ‘ K,o; C i

5 
' 8

)

(1 0),

3 6 5A 7-8,9,io g
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