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RESUMO

Neste trabalho consideramos um modelo de Heisenberg
semi-infinito com interacoes entre primeiros e segundos vizinhos
numa rede cubica simples. Distinguimos a superficie livre dos demais
planos de ions magnéticos, tomando-se uma anisotropia uniaxial de
ion Gnico na superficie (Ds) diferente da anisotropia nos outros
planos (D). Utilizando a técnica das funcoes de Green determinamos
a variacao da magnetizacgdo por plano com a temperatura e a relacao
de dispersao dos magnons para diversos valores da temperatura e da
razao Ds/D. Em particular, o valor critico dessa razdo € determina
dqQ. Acima desta razdo critica, & possivel de se ter o plano da su
perficie ferromagnética, enquanto aue os outros planos ji se encon
tram na fase paramagn€tica, ou seja, a temperatura critica de super

ficie torna-se maior que a temperatura de volume.
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ABSTRACT

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(Ds) 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 ferromagnetié suffacelayer
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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CAPITULO 1
1 - INTRODUCAC

Na investigag¢ao das propriedades fisicas de um cris
tal geralmente admite-se o modelo do cristal infinito. Esta hipoOte
se € admissivel em cristais onde as propriedades superficiais sdo
despreziveis comparadas com as de volume. Nas Ultimas décadas as
propriedades magnéticas em superficies e em filmes tem sido ampla

mente estudadas(lo)

,tornando a relagdo superficie-volume comparaveis.
Além disto a presenca de superficies delimitadoras nas amostras é
um fato real e precisamos muitas vezes saber separar as  contribui
¢oes da superficie e do volume na determinagdao de certas proprieda-
des fisicas.

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 interacgoes de intercambio entre primeiros e .segundos
vizinhos numa rede cUbica simples, um termo de campo cristalino ,
correspondente a anisotropia uniaxial de ion Gnico, assim como  um
campo magnético externo aplicado paralelamente a superficie livre.

As constantes de intercambio e anisotropia sao toma
das de tal forma que as interacOes na superficie sejam distintas das
de volume. Assim, para as interacoes de intercambio na superficie
tomamos o parametro a2, correspondente as interacdes entre  pri
meiros e segundos vizinhos e D, para o parametro de anisotropia. As
interacgoes entre a superficie e o plano imediatamente abaixo sao to
madas na forma J:’Z, enquanto a anisotropia € simplesmente repre
sentada pelo parametro D, para todos os outros ions do cristal  a

partir do segundo plano.Essencialmente a partir do segundo plano ;”

os parametros de intercambio sao uniformes e isotropicos, dados por



]’2, ou seja, a partir do segundo plano as propriedades magnéticas

J
do cristal s3do idénticas aquelas de um cristal infinito.

Dependendo da relagao existente entre os parametros
de intercambio da superficie e do volume, podemos estudar o compor
tamento da magnetizagao espontanea da superficie em fungao da tempe
ratura e comparar com a magnetizagao correspondente do volume.

Neste trabalho estudamos as possiveis modificacgoes
no perfil da magnetizagao de superficie , temperatura critica e no es
pectro das excitagoes elementares dos magnons, em funcao da relacgao
entre as anisotropias de volume e superficie. Utilizamos o método

(1’2), com o desacoplamento RPA(27), e considera

das funcoes de Green
mos a aproximagao de que a partir da terceira camada a magnetizagao
seja igual a magnetizacao de volume. Calculamos autoconsistentemen-
te a magnetizacao dos dois primeiros planos em funcao da temperatu
ra e da magnetizacao de volume.

Encontramos na literatura varios trabalhos relativos

(16,24) (5)

ao estudo do magnetismo em superficies Selzer e

Selzer e N. Majlis (15,17 desenvolveram um modelo para tratar o
magnetismo em superficies, para qualquer valor de spin onde
levaram em conta interacgdes de intercambio anisotrdpicas entre pri
meiros vizinhos. Neste trabalho utilizamos o formalismo das fungoes
de Green para tratar o modelo de Heisenberg com anisotropias do ti
po uniaxiais, e nossos resultados para a magnetizagdo superficial

sao qualitativamente semelhantes aos desses autores.

Medidas experimentdis relativas & magnetizacao de su

perficies, sd recentemente comecaram a ser realizada. A primeira ob

servagao experimental deste fenomeno foi realizado por C. Rau(31)em

. . .. . ’ . .. - .
filmes finos policristalinos de Gadolinio. Utilizando a tecnica de

difracdao de elétrons de baixa energia com spin polarizado, Weller e-
(32)

.

4
colaboradores verificaram que para uma amostra de Gadolinio
sem contaminagdo, a temperatura critica de superficie esta 22 K aci

ma do ponto de Curie do volume.



No capitulo 2 apresentamos as modificagBes das  fun
¢oes de Bloch do modelo do cristal infinito para o semi-infinito ,
numa tentativa de justificar a presenga de estados localizados no
cristal semi-infinito. Através de um exemplo, baseado na aproxima-
¢do do elétron quase livre, calculamos as fungoes de onda e os auto
valores de energia dos estados eletronicos de um cristal semi-infinito.

No capitulo 3 apresentamos o método das fungoes de

Green e as aplicamos no estudo das propriedades magneticas de um
cristal descrito pelo modelo de Heisenberg com anisotropia, valido pa
ra qualquer valor de spin numa rede cubica simples.

No capitulo 4 aplicamos o método das fun¢des de Green
para um cristal ferromagnético semi-infinito. Levando-se em conta
que a partir do terceiro plano a magnetizagao por Ion seja identi
ca a de um cristal infinito, calculamos de uma forma autoconsisten-
te a magnetizagdo da superficie em fungao da temperatura, e as rela
goes de disperséo'dos magnons de volume e de superficie numa deter
minada direcao cristalina.

No capitulo 5, consideramos o efeito da anisotropia
uniaxial de ion Unico, explorando o comportamento da magnetizacgdo
de superficie e volume em fungao da relagao dos parametros de aniso
tropia de volume e superficie. Desta forma obtemos alguns resulta-
dos interessantes dependendo das escolha destes parametros. Por
exemplo € possivel termos uma camada superficial paramagnética, _en
quanto o volume seja ferromagnétjco, como também a situacao oposta,
na qual a camada superficial € ferromagnética com um substrato para
magnético. ﬁijii;§$;$ma sithgio obtemos temperaturas criticas de
transicao~da=superficie (Tg) aprecfavelmente acima das temperaturas
criticas do volume (Ts). A relagao Tg/TC, depende igualmente da re
lagdo entre/os parametros de anisotropia do sistema. Apresentamos
neste caso a relagao de dispersdo dos magnons de superficie.

Finalmente, no capitulo 6 analisamos os resultados,f
/(

obtidos neste trabalho e indicamos possiveis linhas de pesquisa nes

te sistema.



CAPITULO 2

FUNCOES DE BLOCH PARA UM SISTEMA SEMI-INFINITO
2.1 - INTRODUCAO

Ao estudarmos as propriedades termodinamicas de um
cristal normalmente assumimos que a rede cristalina seja infinita,
assegurando-se desta forma a simetria translacional da rede. Tal hi
potese é aceitavel quando estamos interessados em estudar as proprie
dades de volume e os efeitos de superficie sdo desprezados. Esta
aproximacao pode ser justificada levando-se em conta que num cristal
macroscopico tipico existem 1024 atomos, sendo que apenas 1016 es
tao localizados na superficie. Quando consideramos amostras sufici-
entemente pequenas € que os estados de energia superficiais tornam-
se relevantes.

A partir dos anos sessenta surgiu um grande interes-
se no estudo dos efeitos de superficie em Fisica do Estado S6lido .
A crescente necessidade de se reduzir os tamanhos dos sistemas, in
clusive magnéticos, implicou no aumento da relagdo superficie- volume
de forma significativa, modificando-se de forma substancial as pro
priedades dos sistemas considerados(s):

Nos experimentos, a presenga de superficies delimita.
doras nas amostras & um fato inevitavel. Uma tentativa para descre
vermos as propriedades de superficie € considerarmos um cristal se
mi-infinito com uma superficie livre, sendo assim necessario corre
goes na teoria das excitagoes elementares desenvolvida para os sis
temas infinitos(s).

Neste capitulo apresentaremos as possiveis modifica-

goes dos auto-estados e energias do sistema infinito adaptadas para

um sistema semi-infinito.



2.2 - FUNGOES DE BLOCH PARA UMA SUPERFICIE LIVRE

O teorema de Bloch afirma que os auto-estados do Ha

miltoniano(s)
t\Z -’2 .
H=-2 N+ U@, (2.1
2m
onde U(T + R) = U(T) para todo R da rede de Bravais, pode ser es

colhido como tendo a forma de uma onda plana vezes uma funcao com a
periodicidade da rede de Bravais
CL tk.r ~
LH}'(\’) = e ug(r) (2.2a)

Ao considerarmos um cristal semi-infinito, ha uma
quebra da simetria translacional na direcgao perpendicular ao plano
da superficie. A funcao de onda de uma excitacao elementar deve le
var em conta a simetria de translagao, expressa matematicamente pe
la Eq. (2.2a) que € valida para um cristal infinito. Na equagao aci
ma nao exigimos que o vetor de onda K seja real. Esta restricao ,
para valores reais de K emerge da aplicacdo da condicdo periddica
de Born Von-Karman apropriada para um cristal infinito. Neste caso
a amplitude da funcdo de onda da excitagdo se mantém limitada, ou

seja

(\.\)E(F)l = ( Uz (F)\\ . | (2.2b)

Ao considerarmos um cristal semi-infinito ja nao te
remos propagagao ao longo da direcao perpendicular a superficie, mas
mesmo assim consideraremos func¢bes do tipo das de Bloch, adequadas, -

I4

as condigOes de contorno -com uma superficie livre. Teremos portanto :



B L(K+K ). ¥ BUCHE D N
(2.3)
onde T = T + ;L e T =%, + L, dependem da escolha dos eixos no

. > - . ~ ~ - . .
cristal. Se r, esta na direcao y, normal a superficie livre, a fun

g -+
cdao exponencial sera elkn o T ik .y
, de modo que se y cresce em

direcao ao interior do cristal, il ja n3o precisa ser mais real.
Se, por exemplo, k = iq, q > 0, a funcao de onda se

ra decrescente, satisfazendo a condigdo assintdtica para y tendendo

ao infinito, propria de um estado localizado na superficie. Se ¥» 0

quando y» © , teremos By = 0. Portanto, a fungao de onda de um es
1A}

tado localizado na superficie & expressa por:

—_—

- L(Rj/+!—<’l),r
(P = AR, € ug, ) - o

Existem entao solugoes com dois tipos de comportamen
to para um valor fixo de K

1°) Ha uma infinidade de ondas estacionarias na dire
¢d3o perpendicular a superficie com frequéncias que formam uma dis
tribuicdo continua. Como veremos posteriormente, no capitulo 3, os
limites do espectro continuo e a relacao de dispersao E(ﬁn, ﬁl) sao
as mesmas que na ausencia de superficie, isto €, para o cristal in
finito. '

2°) Dependendo dos parametros que caracterizam a su
perficie, existem ou ndo solug6es que na direcao perpendicular se
comportam como ondas com uma amplitude que decai exponencialmente
em direcdo ao interior do cristal. As frequéncias destas solugoes,

formam um espectro discreto e ficam fora do intervalo continuo ( pa

o> . . - . . -~ . .
ra k,, fixo) das ondas estacionarias. As duas situagoes citadas aci



ma serao ilustradas graficamente nos capitulos 4 e 5.
No sistema considerado neste trabalho, as excitagoes
elementares que estudamos sao as ondas de desvio de spin relativas

ao estado fundamental do cristal ferromagnético.

2.3 - ESTADOS ELETRONICOS SUPERFICIAIS(IQ

Ilustraremos a discussao apresentada anteriormente |,
considerando explicitamente a influéncia de uma superficie no espec
tro de energia dos elétrons. Tomaremos um potencial periodico no
cristal que se estende sobre o semi-espago Yy <0 do sistema de co
ordenadas cartesianas. no semi-espago y >0 (vacuo) o potencial se

ra constante, Voo A superficie assim representa uma abrupta transi
~ . - . - -

¢ao entre a rede periodica e o vacuo. Nos levaremos em conta as se

guintes hipoteses:

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

b) consideraremos apenas o problema em uma dimensao,

ou seja, na diregdo perpendicular a superficf&. Desta forma, o po-

tencial periddico satisfaz acfelacao;

<
<
il

(z.5)

Viy+na) se Yy <O

onde n € um nimerc inteiro e a & a constante de rede.
Temcs portanto que resolver a seguinte equagao de

Schr¥8dinger em uma dimensdo:



2
_ jlf ;ﬁ S+ V(y) Wiy) = E Yy ) (2.6)
2m Y

separadamente para as regioes y>0 e 1y <0.

Para o vacuo vale a seguinte solugao:

Y= A exp [—\/% (\/Ga-\?_j y] ) (2.7)

onde A € uma constante de normalizacgido.
Para as solugoes no interior do cristal, y< 0, expan
dimos o potencial periddico numa sé€rie de vetores da rede reciproca

unidimensional (g):

\/(y) = Z \/% QL%\/ (2.8a)
9#0

Escrevemos para a funcao de onda igualmente que
RO
\VK (y) = ¢ uk—% = ) (2.8b)
&

e levando-se essas duas Ultimas equagOes na equagao de Schrbdinger.

(14)

obtemos

CA% (k-g)’ - B N _
I (e gt > Vg deg =0
%f : )

(2.8¢)"



Notamos que as equagoes acima permitem-nos determi
nar os coeficientes uk—g e os niveis de energia E, para cada va
lor de k.

Consideremos dois niveis de elétrons livres que es

tao separados por uma energia da ordem de V, suposta muito pequena,

porém muito separados dos outros niveis relativamente ao valor de

-~ T - = . . . - . -
V. Por exemplo, se k - z > € facil verificar que os niveis de ele

g = im sao muito proximos. Neste
a

caso, consideramos na Eq. (2.8b) apenas g

trons livres para E(k) e E(k-g)

2T e escreve
Oeg:‘?’ V-°

mos a funcao de onda na forma,

\ﬂAy): v, exp(iky)+ u,_an 6xp[ﬁ@§%§)y], (2.9)
e}

onde U e Uy oo sao dois parametros a serem determinados. Neste «ca

. a -
SO o sistema de equagao se reduz a:

2 -
-—aﬁa kz"' E(k)_] Uk + \/2;" Uk _2_“:_ = O ) (2.10)

h2ne € facil mostrar que obtemos a

K
Tomando-se k = 3
seguinte solugao:

Y= g expli Ly)+ \—%(—\(Wﬁ)exp@%m exp(ity)

(2.11a),



10

: 2 ~ e Y
E = ;"m (2-+€) * vl [(YHY/Z:; vl
(2.11b)

onde B € uma constante de normalizacao.

Para e real a Eq. (2.11b) dara as seguintes bandas

de energia mostradas na figura abaixo.
[ =4
)
)
)
]
)
1}
%
A1
A ]

\,

'~y

Figura ( 1 ) - Seccao da estrutura de banda de uma rede linear de

parametro a, na aproximacdo do elétron quase livre.

Além dessas solugdes, tipicas de um sistema infinito,

determinaremos agora as solucdes localizadas na superficie. Como a

Eq. (2.11a) € uma solucdo no semi-espago y< 0, o parametro e pode

ser tomado também como sendo imaginario. Para e= -iq, q real e posi

tivo, teremos solucdes que decrescem exponencialmente a medida que
2

penetramos no interior do cristal. Sendo vy = —iléa%v|. q = isen(2§ ) ,

teremos que:
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W= cfemp Ul vz ) B expl T v g Jerniar)

(2.12)

onde C & uma constante de normalizagao. A energia associada a esta
solugdo sera:

Vo

E = »3-‘:—“( -9 JJ' N E (mo\v\)a} (2.13)

. _ ma Vvl . _
Vemos que E sera real se 0 g q ¢ Unax ~ 7%;;————. Para q = 0, ob
temos a solugao:
v V>0
u - T cos(5Y) para >
I L )
e ex (L _.>+ Vi ex -'t—>]oc
\}) CL P a -——\V\ P a 66n<_‘1_y> para V<O

(2.14)

que correspondera ds duas bandas de energia encontradas anteriormen
te.

Podemos assim resumir os resultados anteriores;

As solugoes da equagdao de Schr8dinger, Eq. (2.6) ,
com k real, correspondem as solugdes usuais da teoria de bandas; so
lucbes sd3o também possiveis para k imaginario que decrescem com o)
aumento da distancia a partir da superficie. Os valores da energia,
conforme a Eq.(2.13 ), estao situédos na regiao do gap de energia
entre as bandas, cuja largura € 2|Vl . Isso representa um estado
no qual o-elétron esta localizado préximo a superficie do cristal

semi-infinito.
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CAPITULO 3
FUNCOES DE GREEN PARA UM CRISTAL FERROMAGNETICO INFINITO

3.1 - INTRODUCAO

Apresentamos neste capitulo 6 método das fungoes de
Green aplicado a um cristal ferromagnético infinito. Inicialmente
mostramos o formalismo de uma forma geral,hmmpaxanmmntedoproblema
tratado; assim cada problema fica caracterizado pela eséolha adequa
da dos operadores e seu Hamiltoniano.

(1)

Em seu trabalho de revisao Zubarev apresenta apli
cagbes do método das fungOes de Green na teoria dos processos irre
versiveis, gases perfeitos quanticos, supercondutividade, interacio
elétron-fonon e ferromagnetismo. Utilizamos neste capitulo as mes
mas aproximacOes desenvolvidas nos trabalhos de Bogoliubov e Tyabli
kov(1>4) e a hipotese de que o valor médio da componente z do spin
no cristal seja independente da posicao. Partindo do Hamiltoniano
de Heisenberg para um sistema de spins num cristal infinito, deter
minamos a magnetizacao espontanea em fungdo da temperatura.

| Neste capitulo resolvemos o problema para spin 1/2
levando em consideragao as contribuigdes devido as interacGes de in
tercambio entre primeiros e segundos vizinhos numa rede clibica sim

ples. Incluimos uma anisotropia uniaxial de ion ﬁnico(zz’zs)

no Ha
miltoniano, para S = 1. Estendemos os resultados para qualquer va

lor de spin, analogamente ao trabalho de Tahir-Kheli e D. Teera%él

3.2 - METODO DAS FUNGCOES DE GREEN

Para um operador A sua média térmica € definida por: -

)

~

’.



13

<A> = Tr(pA), (3.1)

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

p R
- 2 e (3.2)
[P Tz )

onde H € o Hamiltoniano do sistema, kB € a constante de Boltzmann ,

T a temperatura absoluta e B = (kB Tf?’Na expressdo acima Z € a fun

¢ao particao canonica definida por.
7 = Ir {QXP (‘B}‘)} . (3.3)

Como estamos interessados na média térmica de operadores para um
sistema de muitas particulas, € Gtil introduzir uma fung¢do mais ge

ral, a funcao correlagao temporal, para dois operadores A e B:

Fas {t,t) = CBE) AWM (3.4a)

Foe (1, )= Al BW) (3.4b)

onde A(t) e B(t') sao operadores dependentes do tempo na representa

A

cao de Heisenberg,

LH% -4 Ht
At)= e . Aw) e (3.5a)

SRS LY St /
Bit)= e B) e ., (3.56)
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Levando-se em conta a propriedade de que o trago €

invariante sob permutacdes ciclicas & facil mostrar que

— ] A (E-t) A L)
{apBe)»=(z) Tr {eﬁ Aw) e Bo) e J’
(3.6)
ou seja
Fog (1,1) = Fg(r-t) . (3.7)

Notamos que as funcgoes definidas pelas Eqs. (3.4) de
pendem somente da diferenca temporal. Observamos que se t = t!, tere

mos :

Fro (L) = F, (0) = <AG) Beyy = <A®) BO,
(3.8)

o que se reduz a média estatistica usual, no equilibrio térmico. O
calculo das fungdes de correlacdo & convenientemente realizado em
termos das funcoes de Green.

As funcgoes de Green(l’z)

tém sido largamente utiliza
das na teoria de campo quintico, e nos (ltimos anos muitas aplica
cOes tém sido realizadas em Fisica Estatistica. Definimos a funcdo
de Green retardada, dependente da temperatura e de dois tempos para

os operadores A e B por
Gy (1, ) =AW B =-10(t-¥) (a8 BE)]Y  (5.92)

onde [A(t), B(t'ﬂ representa o comutador dos operadores A e B na
j

representacdo de Heisenberg; € (t - t') € a chamada fungdo de

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

0(x)

A"X

Figura 2 - Representacgdo grafica da fungao © (x).

Analogamente, definimos a func@ao de Green avancada ,

GOF ‘) = 1o(W-vy A, B(t‘)]) i (3.9b)

Nas equagoes seguintes abandonaremos os subscritos r e a em todas
as equacOes que sdo igualmente vdlidas para as funglBes retardada e
avangada. Para encontrarmos as fungoes de Green necessitamos de

suas equacoes de moviment

tilizando a equacgao dé Hs}senberg

obtemos que

th BdT G.L) = h s -1) (LAl BEY] ) + <L LAR M ]S BE)DD

(3.10)

Da mesma forma que as fungoes de correlacao definidas anteriormente,

as fungoes de Green G(t,t') também dependem somente da diferencga de
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tempos. Assim sendo, podemos introduzir a transformada de Fourier em

relagao ao tempo das fungbes de Green:

. e (-1
G(E) = Elﬁ— J G(Jﬂ_‘t) e ) A (t-t) , (3.11a)
+oo ‘ _'(t-’t‘ :
G(’c-’c‘): J G(E) e,L ) dE . (3.11b)

Utilizando as Eqs. (3.11) podemos transformar a equagao de movimen

to em

E <Al Bt)1>> = .2_% {LABID>+ <<EA¥\H]';~ B . (3.12)

Notamos QUe o Gltimo termo da Eq. (3.12) &€ em geral
uma funcao de Green de maior ordem. Entao para encontrarmos G(E) de
vemos resolver uma cadeia infinita de equacgoes. Para resolvermos as
Egqs. (3.12) usualmente recorre-se a alguma aproximagdo para desaco
plar essas equacoes. Adotaremos a aproximagao '"Random Phase Approxi
mation" (RPA)(27) . Conhecida a funcao de Green G(E) podemos retor
nar e calcular as fungoes de correlagao de interesse.

Para obtermos as relacdes entre estas varias fungoes,

introduziremos a transformada de Fourier da fungao correlacgao,

FBA(t - t'): )
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FBA(t-L‘) - j Jw) e dw (3.13b)

onde J(w) € a chamada funcdo Densidade Espectral e esta relacionada
com a transformada de Fourier da funcao de Green. Considerando 'um

conjunto completo de autofuncoes do Hamiltoniano,
}x \n>: Ey\‘n> /)

onde

> In><nl = 1,

n

e representando-se <VY‘\\ A (o) \ Y\> = Amn

& possivel mostrar que

J

-1(Bn—Em)(X-t)  (3.14a)

-.1 _ﬂ E“
e Brm A €

T
H
N

BA

- ~REn _
,J(w) =7 JZ e’ Bam Aon S (w-Eq+ Em ) . (3.14b)
n.m

\

Para obtermos a transformada de Fourier de F,p» Procedemos de manei

ra analoga como nas Eqs. (3.14). Temos entdo que:

+00
Bw —iwl-t) )

Fpg (b-t) = JJ@\ e e dw (3.15)"

-0



18

Podemos agora relacionar a transformada de Fourier

das fungoes de Green com J(w). Levando-se ep conta as Eqs. (3.9) e
(3.11), obtemos:
+00 +00 _
. ) . \ ~twt LEL ‘ Aw _
CrE)=-1- dw)e e oi)gw (L 1) dts.ae
2T ) g -0

Lembrando-se da definigao da fungao de Heaviside, e introduzindo o

+. .
fator exp(- et), (e> 0 ), para assegurar a convergéncia da integral

quando t =~ , achamos que

tco

yZ{ey]
. _ 1 Jw) (e -1) Adw '
G (8)= 57 Lo E-w+i& (3-172)

De forma andloga obtemos para fungdo de Green avangada, a expressio

100

Rw
Gq (E)‘ 4 —w Clbb . (3.17b)

N3 - EE—-LU-1_€

21

Se considerarmos a varijvel E como sendo complexa |,
reduzimos as duas formas para uma Unica funcdo analitica G(E), ou

seja,

+00 Imt>O
Aw [G(B s€ ,

G(E):-—,}{ J e =3) gy, =1
el ) B GalE) se Im E< O,

]

(3.17c}/
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As fungoes G.(E) e G, (E) sdo analiticas nos semi-planos superior e
inferior do plano complexo, respectivamente. A continuagdo analiti
ca de G(E) tem singularidades ao longo do eixo real. Utilizando a

seguinte representacao para fungao delta de Dirac,

2T 8 = gfz+<x-i6.--x+i§> ) (3.18)

a descontinuidade de G(E) no eixo real pode ser relacionada com a

funcio Densidade espectral J(w), através da seguinte expressao:

+
im {6le-18) - c(Evig)} = L T ™) tm | & _
o 2T ) o E=0"g-w-it
Lo E |
- 1 _ = ¢ J(E) (eﬁ — J) (3.19)
E-w+L& )
ou seja,
Jw) = —— tm de(weie)-G(w-ig)} . (.20

PN E—0
(e 1)

Obtida a fungao J(w) podemos calcular as médias estatisticas dos ope
radores de interesse, substituindo a equagao acima na equacgao

(3.13b).

P
<

3.3 - APLICAGCAO DAS FUNCOES DE GREEN PARA UM CRISTAL FERROMAGNETICO

i

Consideremos o seguinte Hamiltoniano de spins numa -

.
L4

rede cubica simples.



20

1 o - — _— 2 — — "\
H= =2, T (-5)8,0 8- 0" T (1) S5;-5a-guahd 62-D) [sF)
{#) TEK ry A
(3.21)

onde

JICT—?) € o parametro de intercambio devido as interagdes entre spins
vizinhos mais proximos,

J“(1-k) & o pardmetro de intercambio devido as interacdes entre spins
segundos vizinhos,

H representa o campo magnético externo aplicado ao sistema

na direcao z,

g € o fator de Lande,

My € o magneton de Bohr,

D representa a anisotropia uniaxial de ion Gnico e,

> > s s .

i,7,k representa o0s vetores que posicionam os spins na rede.

~ . . . + -

Nas expressoes seguintes definimos os operadores S, e S, e as rela
i i

¢oes de comutacao entre os operadores que serao utilizadas em nosso

calculo:

+

SZ‘— = 5; + ZS;{ ) (3.22a)
e *

LS* ) 5;]*@) W 3‘—}- ) (3.22b)

[5; ) 5}]2 2‘5;‘ 6;;’3 . (3.22¢)

+ z . .
Em termos dos operadores S,» S+ e S, o Hamiltoniano
1 1 1
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pode ser escrito na forma

H= - _Qi(rﬁ)\:S: 5} + S;‘Sf}— 3’2<1E>‘5; S+
I#-d‘ TEK
) 2
+ 5;{53}—2 D<Sg> - a/us HO%: <5I> (3.23)
) A

Definindo-se os operadores A = S> e B = S> , e intro

duzindo-os na Eq. (3.12), teremos

+ - o + - + i 7 N
E << 5y S>> = = <Usy,5: ] >+ (5, 5ﬁ>>E.,
(3.24).

Desenvolvendo os comutadores do segundo membro e in

troduzindo o desacoplamento RPA obtemos:

. .- 2
{E"ﬁ/“e”?"gbébx‘)— pL3%> ) 31_(}2—3) ~24s% 2. T (T -
. 5 -

_.V’ 4o B,y : -
“FNCq5 E)r 262 T U) 6 () ZTUER) 6 () =

é’ s
~—._I_<[ . g“]\ - P .
— T\' -gﬂ ) 2m o o U - (3.25)
2 - PR
Na equacgao acima Gu_(E) = <<s3 , S¥>>_ . e assumimos que
. Tt 1 1" E

(38> = <S_§.> (3.26a)
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—

para qualquer vetor Y. O desacoplamento RPA & tomado na forma

LSESL SN = (sl t oo
EOriSa 2, T (SE D45 5k D, |
(3.26b)

Embora existam desacoplamentos mais sofisticados, como por exemplo,
o desacoplamento de Callenﬁzn, os resultados obtidos para a magneti
zagao sao essencialmente os mesmos, exceto na regiao de temperatu -
ras muito baixas(so).

Podemos agora introduzir a transformada de Fourier

para a funcao de Green, pois nosso cristal apresenta simetria trans

lacional,

2. G (E)e (3.27a)

onde G (E) &€ a transformada de Fourier da funcao de Green.
A soma & efetuada sobre todos os vetores k dentro da primeira Zona
de Brillouin e N representa o nimero de células unitarias do cris

tal. Lembrando-se que

_ 1
Sm"ﬁz_ge

LK. (X-m™)

/  (3.27b)

da Eq. (3.25) obtemos

m

(3.28a)

e
4
4

{E-[%Peuo‘* <55/><D+J ©)+ J(K 52 )MG&E):@;

onde



23

ji(?) = 5/4J. Y. (K) (3.28b)

> 2
JZ(K):&J_ Yo (K)o (3.28c¢)

sendo que

representam respectivamente os fatores de estrutura para os zq pri

meiros e Z, segundos vizinhos. Podemos entao escrever que:

_ 1 (5%
GR(E) " - ER) . (3.29a)
onde
1 2
E z= gMeHo +2<5y>CD*5qJ- (-Y)+ 5.9 04?2)} (3.29b)

Devemos notar que os valores de EE representam as energias de exci
tagao do sistema descrito pelo Hamiltoniano, Eq. (3.21), pois eles
sdo os polés da funcao de Greent?).

E facil entao de se determinar a fungdo Densidade Es

7 - -
pectral e as funcgoes de correlagao de interesse. Portanto, temos

que:
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J(w) S /gt** ‘é\io'* {<< A 8>>u>+Lg“<<A) B>>w_-LE§ )
(e 1)

(3.30)

<(5£—’ 5; V= 2<SE> EP(S)“ ) (3.31a)

onde definimos

: P PEK: -
®(5>:‘,}—\[24<e K—i) . (3.31b)
B K
Sabemos que
- + - ,7,{ \ 2
(SEMSZ):LS(S + J)~<%‘f)~(5j~g> J ) (3.32a)
e que
=S |
[ (&%- )= 0 . (3.32b)
r=-5
Para o caso particular de S = 1/2, obtemos
Lispsr) > =+ - 451> (3.326)

e finalmente a magnetizacao média por sitio € dada por

AN 1/2 | (3.33’)’1
{88y :

[12d(2)]
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Devemos lembrar que péra spin 1/2, na expressao de EE , definida an
teriormente, o termo D deve ser colocado igual a zero, pois a aniso
tropia uniaxial de ion unico nao contribui para a energia de um sis
tema de spins 1/2.

No caso de spin S # 1/2, a Eq. (3.32c) nao pode ser
utilizada, sendo assim necessario generalizarmos o formalismo para se
calcular a magnetizacgao por sitio. Seguindo o procedimento proposto
por Tahir-Kheli e Ter Haar(é), definimos os operadores A = S% e

B =(S%)n(8%)n-1, que levados na Eq. (3.12), e com o mesmo procedi -

mento utilizado para S = 1/2 permitem escrever que
e N | ] -+ -0 4+, n-1
{E- Bz} GgE) = o5 {Usp,(s7) (87) ]> , (3:342)

onde
- no
>>E: Cra(E) (3.34b)

e que

<esp)(ep)"y = sk, 50 (1)) > 96s),
(3.34¢)
onde Ei e P(S) apresentam as mesmas expressoes definidas anterior -
mente.
Para se calcular a &agnetizagéo média por sitio, faz-
se necessario desenvolver os dois membros da equagdo anterior. Apds
algumas manipulacGes algebricas, envolvendo as relagdes de comuta

¢do, € possivel mostrar que:



a2y (sp) P &56«1 )-(n=p) (n-p- 1)—(2n~2p*i)5§—(6}‘>2](

e que

F

o) en-2om1) SE - (1)1 (
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3.35a)

(st (57)(s1)" "] ={eansi+(n™ n)}T 15(5+1)= (n-p) n -

3.35b)

As trés Ultimas equagdes, juntamente com a equagao

r=+35

T (S§~r): 0 (3.35¢)

r=-5 '
determinam um conjunto de n = 2S5 equacgoes linearmente independentes
nas variaveis S7, CSZ)Z, ...... ,(SZ)ZS. Desta forma, podemos determi

nar o valor de <SZ>;ﬁraqualquer valor de spin. Hewson e Ter—Haa‘lll

e Callen’ 27) apresentam a seguinte forma explicita, valida

qualquer valor de spin:

[5-¢ @[ 8 )]+ [s501+d6)] (3]

para

B =
{8 [+ /'ﬂ25+1[]b( )]zs+1

Na expressao acima @(S) depende de <s%> de tal
que essa equagao deve ser resolvida autoconsistentemente para

valor da temperatura e dos parametros do Hamiltoniano.

(3.36)

forma

cada

s
L4

Colocando-se H, = 0, podemos determinar a magnetiza-
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cdo espontanea em funcdo da temperatura. As somas sobre os vetores
K foram realizadas utilizando-se o método dos Pontos Especiais. No
Apéndice(A) descrevemos brevemente esse método, e apresentamos 0s
pontos utilizados para uma rede cubica simples e, para uma rede qua
drada, que serao utilizados neste e no préximo capitulo, respectiva
mente.

Antes de apresentarmos os resultados obtidos para a
magnetizacao espontanea, vamos calcular a temperatura a partir da
qual a magnetizagdo espontdnea é nula, denominada temperatura criti

ca.

Se HO = 0, a Eq. (3.29b) torna-se
i - 2 -
Eg = 2<6%>[D+3J (5”\§1(K))+%€J (l—fz(l/\))) (3.%7)

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

i+2@_(5):{72co{9“<i2> T

K

No limite em que T-*TC (temperatura critica) temos que <SZ>'*0;Iogo

expandindo-se a expressao anterior, teremos:

—~ -
O KeT T )+, (%] (3.38b
1426602 Y55 %-z:[?%'q’( )+ 0] s

onde

(3.38c)/

4



28

Quando <S8 > » 0, ¢ » =, entdc expandindo-se a Eq. (3.36) tiramos a se

guinte expressdo para a magnetizagdo por sitio:

LS¥y = _S(s+y) (3.39)

N

Portanto, as duas Ultimas equacdes nos fornecem a seguinte expres -

sao para a temperatura critica:

'Zj - _ggégéiil_ . ‘} . (3.40)
¢ 3 TSJZ [d,+ R+ €, N ) ]
K

onde definimos as grandezas adimensionais,

e
= KBTT , & :_}sz;L e c\v: ' DL . (3.41)
< FHd Y Fsd ERE
Para uma rede cibica simples de parametro a, com zy = 6 primeiros

vizinhos e z, = 12 segundos vizinhos & facil verificar que

VLJ(RB = i—Jg cosa l/\'x)*'COS (GKY)+Co5(QK%)) (3.42)

YLZ()Z) = | _1 <c<;s(aKx)coS(G Ky)ﬁ— COS(QK;()COS(GKQ 4—(05(0145,)605@“(26)) :
3

(3.43)/

e
4

Na Fig. ( 3 ) apresentamos o grafico da magnetizagao
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~ R . Z . -~
espontanea relatlva(fV = <S“> /S para diversos valores do parametro

2

2z J . . Sk
€ 2 no caso de spin 1/2. Para esse mesmo sistema exibi

v © 1
2, J _
mos na Fig.(4) o grafico da temperatura critica em fungao de ey

Na Fig.(5) mostramos o grafico da magnetizagao espon

tanea em fungdo da temperatura para diversos valores da anisotropia

uniaxial relativa dV = D - » RO caso em que S = 1. Na Fig. ( 6 )
ZIJ

apresentamos o comportamento da temperatura critica em fungao do pa

rametro d, . Nestes dois Gltimos graficos estamos considerando  ape

nas a interacao de intercambio entre primeiros vizinhos.

Gv

0.0 06 12 &
Figura 3 - Magnetizagao relativa Gj,==LSZ)>/S, em funcao da tempe
tura reduzida G = kBT /zlJl. A: E’v = 0.0;

B: f, =0.4; Cc: { =0.8 D:§ =1.25 E:§,=1.8
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L2y

o6
0.0 : 1.0 {v
. - . Zc - ¢ 1 — -~
Figura 4 - Temperatura critica Ly = kBTV/ZlJ , em funcao do para
) -_— 2 i- — . —
metro & = 2,07/243 ;S = 1/2; 4, = 0.
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1.0
Gy
oS5t
F
D
C
B
A
0.0 2.0 ' 4.0 =3
Figura 5§ - Magnetizagao relativa dv = <$% /S em fungao da tempe
3 —3 j - — . - —
ratura reduzida C = kBT '/ZlJ . A dV = 0.0; B: dv =
0.4; C: dv=0.6;D: dv=l.O;E:dV=1.4; F: dv=
185=1og=00.d=D £=ZZJ2
v \ lel v 2994
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00 06
Figura 6 - Temperatura critica reduzida gc
do parametro dv = D/21J1 , S =
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Devemos observar que os resultados encontrados para

a magnetizagao por fgpn , SIV, e para a temperatura critica estao de
. . , (6,25,27)
acordo com outros trabalnos encontrados na literatura .
Embora nao tenhamos encontrado na literatura calcu

los da magnetizacao em fungao da temperatura incluindo segundos vi

zinhos, o resultado por nos obtido parece razoavel, visto que a pre
senca destas interagdes aumenta o acoplamento de intercambio efeti
vo entre os spins, ocasionando um aumento na temperatura de transi
cao.

Entretanto, devido ao desacoplamento RPA por nos em

pregado, a previsao da temperatura critica deixa de ser zazoavel pa

ra altos valores da razao ——B—T . Isto pode ser visto no trabalho

z, J
- (21) - -1 e - . .
de Devlin , onde & prevista uma temperatura critica finita mesmo
para D » =. Nesse trabalho, embora a interacdao de intercambio seja
tratada na aproximacao RPA, o termo de anisotropia uniaxial de fon
Unico € tratado exatamente. Para valores nio muito grandes do para

metro d_ = "“Q_T , os resultados de Devlin se reduzem aqueles obti

v Zl‘J
dos com o desacoplamento RPA no termo D,
Os resultados deste capitulo serdo utilizados no ca

pitulo seguinte na determinacao da magnetizacdo de superficie de um

cristal isolante, representado pelo Hamiltoniano de Heisenberg com

anisotropia de ion unico.
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CAPITULO 4

APLICACAO DO METODO DAS FUNCOES DE GREEN PARA UM SISTEMA FERROMAGNE

CO SEMI-INFINITO

4.1 - Introducgao

Consideramos neste capitulo o modelo de um cristal
semi-infinito, ferromagnético, que ocupa um semi-espago com uma su
perficie livre, garantindo desta forma a simetria de translacao nos
planos paralelos a superficie. Calcularemos a magnetizacgao por pla
no assumindo uma estrutura cibica simples. Aplicaremos o método de

senvolvido no capitulo anterior, dentro da aproximacao RPA.

Assumiremos os seguintes termos de interag2o em nos

so modelo, Fig.(”): interacoe de intercambio isotropicas entre oS

. . .. . . 2 . '
primeiros e segundos vizinhos situados na superficie (J%’ ); intera
¢Ges de intercambio isotropicas entre os ions da superficie do  se

1,2)

gundo plano (J ; as interacgoes de intercambio entre os pares de

fon situados nos demais planos sd@o também consideradas isotropicas

(Jl,Z

). Admitiremos ainda uma anisotropia uniaxial :de ion dnico
igual a D_ no plano da superficie e D para os Ions situados nos de
mais planos. A superficie seria localizada no plaho (010) e a orien
tagdo dos spins sera predominantemente paralela a superficie, evi
tando~-se os campos desmagnetizantes.

Assumiremos que a partir do terceiro plano (Q_= 2 )
a magnetizacao atinge o seu valor de volume. Obtemos um sistema de |

equagoes acopladas para os valores da magnetizacao em cada plané

( <Sf> ) em fungao da temperatura e dos parametros do problema.
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Finalmente determinaremos os espectros de energia para oS magnons

localizados e de volume.

A}

Figura 7 - Esquema da estrutura clhica simples. A superficie € pa

ralela ao plano ( X , Z )
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4.2 - Formalismo das Funcoes 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
(w)+

{w-gphe-2DLST>= 227 A2 2 SR sl 6

2./

+ .2<S_E‘>{Z Jl(ﬁf) L ¥)Grr (w)j - <SZ’>/’\T§@%.“€$
¢ K

Dy = se L=0

)

onde D=
Dl,seX¢O

L

onde as seguintes aproximagoes foram utilizadas:

‘5{ + % + -
L St SI S //w~<5§><<5;;55>>u_), (4.2a)

que € a aproximacao RPA e
¥ - k1
<5I> = <SX,,))(J_> =LS2 Y (4.2b)

onde estamos assumindo que a magnetizagdo média por ion & a mesma
para todos os ilons situados num mesmo plano.

Agora nao temos mais a simetria translacional em
tres dimensoes que assumimos para o cristal infinito, visto no capi
tulo 3. No caso do modelo de um cristal semi—infihito a simetria

de translacao bidimensional € garantida, permitindo-nos expressar
]

~ ~ 7
a funcao de Green Gfg(w), e a constante de intercambio J;g em teg’

mos de suas componentes de Fourier paralelas ao plano da superficie,
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ou seja:

65§Cw>?:ﬁ1-2i,g¥%(gz,,Lo)exgaiigynﬁio‘giiﬁl_

K,
(4.3a)

- = JdF = =N ) exe i Ke(C, -G
ig ) Ju-a,«,/ N Msz.{sm('(f/)@&?[ﬂ“ﬁ (5.
H | (4.3b)

onde N_ € o numero de atomos na superficie. Levando-se essas ulti-

mas expressoes na Eq.(4.1) & possivel mostrar que:

i(JU—‘ ﬁ/v(g Ho — £5<52> -2 Z Jj;‘g (O)<Sf> -
‘ 4

/

— _ g - 2 (— 3t =~
- 2%._in‘(o><53> G (K, w) v 24805 2T, €)6, R
_ 7
12 (2 & _ _ L8> g (4.4)
4 % T K) G (K, w)b= - f
As Eqs.(4.4) podem ser escritas na seguinte forma ma
tricial

(4.5a)
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onde
e ,
= (Wl N ) =w S - A, ~¢  (4.5D)

sendo

Hy, =[(grorer 2Bty 25 IMCEC PETPIM A ICHLIY
d k

_(?_(5;‘)(?3—;3( )5“4—2\&,(( . )Ski >] ' VL (4.5¢)

Uma outra alternativa €& obtermos equacoes analogas as Eqs.(4.5) em

termos de variaveis reduzidas, definidas abeixo:

~ \
Q. g = ) (e (4.6a)

onde

Q, ,,,v):tftuv%mc\dx*%gid@ Gd‘*zgﬂa“(o)g‘?)]é" i
" /| A4

= — 2 - .
+ G, (%Ejm)éﬂ. +2W 60 (K)o, )} 9% en
Cgla (R//) = —5’87’\6‘(‘2'//) ) (U (4.6c¢)

!



39

sendo X\(E:) o fator de estrutura apropriado para cada uma das inte
racdoes e z o numero de vizinhos correspondente. Na expressao  ante
rior os indices que aparecem designam o conjunto de planos (010).

Por exemplo, L=o0 representa o plano da superficie, 1 = 1 o segun

do plano, etc...

As seguintes variaveis reduzidas foram introduzidas:

Ve w o gmeHe o Sk

) - ) A=
23%¢s%S 21X5.> <
1,2 J‘LZ , { ~ ~ X
- kL Py - ' D
E:'k,g“ L ) %;mf J Gim ) a:j-r (4.7)
. | Dg se I=¢ -
= < = 1. K
D D se ,Qio J "362{1( //).
As grandezas <S€> , J1 e J2 sdo as mesmas introduzidas no capitu

lo anterior.

Abaixo apresentamos explicitamente os fatores de es
trutura de interesse para uma rede clUbica simples:
Para as interagoes entre primeiros vizinhos no plano

( z =4), e interacoes entre segundos vizinhos interplanos (z = 4)

temos que

—

\f(K,)B :%(:cos(a K, )+ ccs (a K%D : (4.8a)

\

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

que

\g\(iz//) = LCCS(QKK) cos (c\ Kf/)] o« .8b)'

?



sendo a , o parametro da rede.
Estamos admitindo que,
Ce=1 se QL>o
e
1,2 oo
= L=
615 o se |i-}]>]
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(4.9)

: >
Escrevendo-se explicitamente os elementos éyijz(K” )

da Eq.(4.6c) teremos

r, u=

.:o

~ . (C_;i .
?Wm-{ R

j#o0

(4.10a)
(0.1)
od
(4,0)
>
O

E::j(l’_{”:J@iL se L#} e ({3)=(01) ou (£,0)
1 ose L#4d e >t
ch‘/ s5¢ t = 5 = O
2 .
813(1@]“5{(&/) . <
& se L =4 #F 0
5 ‘
&1 se ¥4 e (L
2
61(5(K4>:6)A(K/>3
& S B S ‘
g e L # A C, 4
onde definimos que:
1,2 he Le ~
Egy - q;z ) E;tz <§jf 5

(4.10b)
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Podemos agora escrever explicitamente os elementos

de matrizJ\ a partir das consideragoes anteriores. Os elementos nao

diagonais sao dados por:

(0 se li-g 1 > 1

| Y

se L;a}.(j;.i e li-yl= 1

=0y = < | |
Gy se t=1 e 4 =2

[+ 565 y()]  [S 5= (bp=U.0)
< G, se ((,34)=0 1)

Analogamente, temos os seguintes elementos diagonais:

05, = %\7*L\~C\—Z—z(iJrBS)*%[\ﬁ\(‘}‘;);,@ X\UZ//):\} .‘

1
X (4.11b)

Definindo-se o parimetro,

—_——

<

2t = { {QJN~C\-Z~3<i*3@)+3{{(@,)+@,X‘Y‘z}/)]} )

(4.11¢)

podemos escrever entao que .

0, = 2t . (4.11d)

Temos ainda que

L, =28 + o, ) (4.11e)



onde
K ,, = (41-6,) (1+3 &) (4.
ol
e
sendo

< :i{i+<&—6>[8+c§ 5 Y -36Y(E)]

+ bé(z‘éi>—do<8l+%éi)} | (4.

e, finalmente,

Qo = 28 + Xy, (4.

com

@%o:<:%{2*6[(i+56)“(§;+6i)Gw—\KOQJ (1”@

._Y\(@)Ké”ﬁjdﬂ}(c\—c\sdﬂ -(E;i+68i)gi} . (4.

42

11£)

11g)

11h)

111)

s)—

11j)
l,‘/’f



A matriz fica entao na forma:

y
2t + oKy Ao
/3’10 2ttty
0O = 0 [b21
0
0 0

Biz O

2t+o¢ss [

4.3 - Calculo da Magnetizacao Superficial
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Conforme vimos no capitulo anterior, a fungao de cor

relacdo entre dois operadores pode ser expressa em termos da fungao

densidade espectral:

: —tw( k-t

<B(f\)A(t)>:JJ(w)e wit-t) N (4.13)
Definindo-se

Bt) = 5‘5;(5) e Alt)= 5}(’@) (4.18)
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temos que

- + —tw(t-t)
{sLl)sp )= |Jw e dw - (4.15a)
—o0
Fazendo-se t = t', temos no equilibrio térmico
+00
<sa 5E’> = j Jw) dw . (4.15b)
-0

Vimos ainda que

Jw) = L lim +{Gﬂ:;‘, (w+18&) - G;Fn‘ ((,U-’Lé)‘%

(4.16a)

-0

Utilizando-se as seguintes representacoes para as fungoes de(heenclL
+ee
r ABuw ., AE
G (E):_i? Pj(e —1) Jw) _3‘” ~L (e 1) J(EY , (4.16b)
2w ) (B-w) 2
e
40 ‘
a 3w . . RE -
G(E)-_A_PJ(Q 20 Jw) dw () T (E) (4.16
~ -16¢)
o (E-w) 2 ‘




temos que

Gle) - 6"E) = -1(e” - 1) IE)

2Im GE) = - (" =4) JE)

entao

Glw+1€)- G (w-18)= 21 Tm G (WtiE)

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

JU&):—ElHﬂ \ IW\(ng%(w+lﬁ)
&E— O (GEAU)“_ 4 )

Finalmente obtemos

+Co

=F 5;>:_onm J Tm (G37 _L wri€))  d,

£—0"

45

(4.16d)

(4.16¢€)

(4.161)

(4.16¢g)

(4.17a)



46

Porém,
! zg: — l_K”(ﬂ”“V“”>
Cﬂr?z (w) = Ng “= G,?m<K//Jw) = g
K,
(4.17b)
logo
+00
- * - - w4tk
(8] 55y =-2lm j w2 Gy (R, 00418))duw.
<,
(4.17¢)
Podemos relacionar a funcgao de correlacao da equagao
anterior com <S§> , obtendo desta forma um conjunto de equagoes a

copladas para as magnetizagoes dos diferentes planos.

Levando-se em conta as relagoes de comutagao(s) para
os operadores de spin, obtem-se:
S>osh = S(sii) - ol (5E)°
T = T )~ Si £7> ~ (4.18a)

Lembramos ainda que a seguinte indentidade & valida para qualquer

valor de S:

=45

%T (5%~V>i:(3 . (4.18b)

r=-9
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No caso particular de S = 1/2, obtemos a seguinte

equagao:

<:5i.5}>>::%;-—<<5%> . (4.18¢)

Levando-se esse resultado na Eq.(4.17 c) e lembrando que 4§§7=‘LS§>

+eo
¥ : | N 2w o
Jé - LSy > = - 2§T0+Fm[’652: C.MCK/U w”g)} dw
Zoo ¥y (4.184d)

Para uma estrutura cibica simples com parametro de rede a podemos

escrever que:

+ 0O
2 — t - -
<5;5}:>-: -2 Iim de(g_ )Z ___K/ Am [GN(K’//UO“’g)])
8““’O+ 40 (eﬂw _ )
& (4.18¢)
ou ainda
L siy L -2l wd 0 V| K, T [Chu (K, weie)]
— - (g - — Zhtm w2 y dm bty -
e e 8”5J (m,j (er® — 1)
—oC (4.18f)
Da Eq.(4.5 a) tiramos que
+oo :
. . 2 - ., — . )
Ao <Sj> — -2 lim J dw<i> AZK// Im{ﬂl@@/, W 4 Lé)} <53>
—r + . . P
fd & O~%n 21 (\Q,AQJ Iy > o

(4.18g)
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Definindo-se a funcao

+00
(2l -1, .
1ot ol [ 2ol st
~3 E—~0" IV 2n AW
"o (ef” =1 ) (4.18h)

a magnetizacao no plano { ., & dada pela expressao abaixo, valida pa

ra S =1/2:

¥ 1/2 . :
(s, > = . (4.18i)
2 §,(s)

No caso em que o spin & diferente de 1/2, podemos se
. ' - -~ .
guir o mesmo procedimento apresentado no capitulo anterior, e obte

mos a seguinte expressao para a magnetizagao por jon do plano,ﬁ

25+1

L b ()] [1+ &, ] Ts b)) [846))
[u@f(s zsn S J25+1

(4.19 )

onde g@ (S) € ainda definido pela Eq.(4.18 h).
Precisamos determinar agora o elemento de matriz &3,
que aparece nas expressoes de Q§(Sl. Partindo-~se da definigao de ma

triz inversa,

(A7) - Adi O

’ (4.20)
Am Det 0
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e chamando-se Dy = Det @, DN—p ao determinante da matriz £ , reti
rando-se as primeiras p filas e colunas, temos as seguintes rela

¢oes de recorréncia:

Dy = <2t* O<¢>o)’DM—1 o ﬁOJ ﬁ.lo DN‘B )

DN'! = (Zt‘\* O(ﬂ)DN-? ~‘ﬁ12 /‘?}21
(4.21) -
Dy-2 = (2t+ “zz)DM—s - Dyy

‘DN"-?) = <2t> DN‘L( - DN‘S )

:DN—p: (2t) DN-—(p-\—_\) - DN-(N&) , se p>2

Para p > 2 os determinantes Dy

tem a forma nao perturbada

2t i O 0 0 ‘
1 2t i 0 0 .
0 ! 2t $ O . (4.22)

° .

- P 3 . - . (2
e sdo na realidade os polinomios de¢ Tchebishev de 2°¢ espec1e( 8)

Temos entao para p > 2,

pr (t) = UM_P (k) (4.23a)
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Esses polinomios podem ser escritos na seguinte forma:

o) = sen[(m{) arc cos(t) ] 4. 23b)
Sen [Qrc cos (t)]

e as raizes reais desse polinomic de grau n estao localizadas no

intervalo [ -1, +l:§ . Temos entao que
-1 .
(L), = Adi Qoo (4,242
Det
(ﬂ >Oo = P = 1 ,(4.24Db)
DN ) j>N
D14
(), = !
\ . 00 (./E)C+o<00> _ /9)19 /35 4 : ‘ )
(2t +o¢y)Dufe _ p Dn-z
[ 2 ﬂlﬁlﬂgl DN—(?-\
(4.24¢)
-1
(o )OO - A
2t +<oe — . 3o Lo _
Ptaox, - Biz B2 (4.244d)

(Zt*“xazy* Dui-x
' Dy-2
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Para p > 2, definimos o parametro

¢() = i Pusgeen () ,  (4.25a)

N— & /DN-P (’t\

Como

’DN‘(P) = 2t DN‘(‘>+1);D&-—(p+2) ] (4.25b)
entio

(k) = im : Doy T (4.250)

N—-co 2 ~DN—CP+J)
Du-C(p+y) ’DM—(p+1)

Portanto, podemos escrever que

C(4) = e A
N—co D 1
oF - 4
2t _ 1
©_ Dy-(prnry) ,
Du-(ptn)

(4.254d)
ou seja, j
A

f - ! (4.25e)

2k-¢
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que & equivalente a
f -26€+14 =0 (4.25£)
ou

% +'% = Zt - | (4.25g)

Finalmente podemos escrever que

kxfl_ )00 = © (4.26)
<21{ + CKOO)—- Ao Loy
. (2%*\-“_\5)" ﬂJZ 621
(2t+0<22>~ﬁ

Analogamente, o elemento de matriz ( 9_1% € dado pela seguinte ex

. X
pressao:

—.l> . \ ‘ i
<‘Q o T ’

(2t o) = B Bio iz a2
(2 b+ o) (2b+otzy - €)

(4.27)
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A partir das equagoes anteriores, os elementos de matriz (9_1&
{
podem ser expressos na seguinte forma geral:

(_O:J) — Ny (E% ) (4.28)

onde

2 ' y 5
DE) = 4+a, T+ 827 +a, % a,§ + asS ., (a.200)

2
Mo (5) = § (€7 1 ot §)(avoat) = Bz B € ]
(4.29b)
e
2
Nj(f): §<l+°<oo §+f )(3+°<22{) . (4.29c)
Os coeficientes a., i = 0 a 5, sdo dados pelas seguintes expressoes:

1 3

Q, = <‘><oo +,°(“+o<22> ‘

(Z+ =Ko St + X, <°(°0+°(22) —ﬂio ﬁOJ ‘"/3_12 /422.&))

d, =
Qx = C><oo+o(“+2&><zz+o<'oo oLy X0 ~/3,, B, Noo-/g.{oﬁcu 0(22)
O\L.‘:i+o<22 (o<°°+°<\\>-ﬂi2/32.\ ,; ;

as = 22 . . (4.29d)
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As equacoes (4.6) e (4.28) mostram que os polos da
fungao de Green sao dados pelas raizes do polindmio D(§ ). A fragdo
continuada f(t), definida pela Eq.(4.25 d) apresenta as seguintes

raizes, para t real e |[t| < 1

C(k) = b+ [(1-t2>‘/2 (4.30)

Neste caso as raizes s3o complexas no intervalo |tl < 1. A funcao
-1
i
cisamos desta forma considerar a continuacgao analftica(s) para t e

%(t), e em consequéncia (§), tem um corte para | tlg 1. Pre
fcomplexos. Para garantir que J(w) seja positivo € necessario, de
acordo com a Eq.(4.15b ), que Im GQ seja negativo. Portanto, deve
mos escolher a solugao correspondente ao ramo inferior.

Se (t|>1, pode-se mostrar que a fracao continuada
definida pela Eq.(4.25 d), converge a raiz real que tem menor va
lor absoluto(lg), implicando entao que |$1< 1. Como veremos adiante,
nesse intervalo da variavel t, os zeros de D(% ) correspondem ésfpg
quencias dos magnons localizados na superficie.

Para [t [< 1, podemos escrever que t = —cos(Ky a), e
levando-se esta expresszo na Eq. ( 4.11¢c ) verificamos que a rg
lagao de dispersao obtida & a mesma que a relacao de dispersao do
sistema infinito, dada no capitulo 3.

A magnetizacgao por spin no plano ﬂ , para qualquer

valor de S,é dada pela Eq.(4.19) . .
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Estas equagoes devem ser resolvidas autoconsistentemente para cada
valor de <Sf> . Em nosso problema, a partir do terceiro plano(1=2)
consideramos que <Sf> = <S€> , onde <S$> representa a magnetiza
gao de volume. Temos portanto que resolver um sistema de duas equa
goes acopladas para <SS> e <Si>, conhecida a magnetizagao de volu
me para cada valor da temperatura. O calculo da magnetizacdo de Vo
lume ja foi considerado no capitulo 3.

Na expressao de i&(S), dada pela Eq.(4.18 h), temos

que calcular a seguinte integral:

+ 00

2 .
[im (__g\_;) di | | dw Im[ 07, (R,wig)]
g0t 2 (e’ - 1)

(4.31)

Lembrando que Qu tem um corte para |t| 1, e eventualmente polos
isolados para |t| > 1, caso existam raizes § . 9o polinomio D(f (1)),

e conveniente separar a integral acima em trés intervalos, ou seja,

-4 +4
2 - ' . f ‘ .
& (e) =i égﬁ)cm; dwq(wﬁuugyﬂdwq(&,w+xgy+
P60 - -
-00
+c0
dw q ( K,, wr L&) ) (4.32)
1
SenAo

CI (P_z//}w)(lE)':f-ﬂdOZ;HW‘“LE’)IH . ;
(e”?® - 1) /
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Sabemos que para calcularmos o valor da magnetizacao

por ion do plano f, <Sf> , precisamos determinar a fungéo(iﬁ(S) s

-1
@)1

Entretanto, no desenvolvimento efetuado anteriormente obtivemos es

Eq. (4.18 h), que depende dos elementos de matriz (E” , W ).

ses elementos em fungdo das varidveis reduzidas definidas pelas Egs.
(4.7). Vamos entdo escrever a fungao Qi} na forma desejada.

Levando-se em conta que

—_ . 1 % —
_(21£ ( K, wj = 2 J <5V>‘ﬂ‘11<‘<//)\)); (4.33)

com

o 7t ¢ gl (4.34)

w = C__J < v > %
entao
' +00
- d ¢ P e R VR .
(‘fe (g) _—Jnm . _l_ dv<._TT> C{K,,Iml-ﬂ (k,// V+Lg”f@
8 &—=0 T 2l M( Bw(¥)
- e - i)
(4.35)

Para cada valor de Kn , podemos escrever de acordo com a Eq.(4.11c)
que N

‘

2 db = dv (4.36)
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entao

_+CO

[ 2 2 e -1, — ,
éﬂ(ﬁ):*}l‘m +%Jd€(§ﬁ) Lfatimtﬂ (K,,,t+LE)]u]'

'_/JL E—0 <€’Qw(t)—_ _j) }

-0

(4.37)
E possivel de se mostrar que
[im !mtﬂ(f(timg \fL NLG"Jé({ ix
6——OO+ X :D (ﬁo()
(4.38)

onde fx sao as raizes do polinomio \D(f ) e D'( f ) &€ a derivada do

polinomio D( ﬁ ) calculada no pontoié Lembrando que

ot g (4.39)
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podemos escrever que

? (eﬂ‘“ 1 )
0
. _{_Jdg/i-fa I b (R, F i8] o Im LK, 11i5)]
2 \ 77 (e” - 1) WT\ u’
-1 -1 -—i)
(4.40a)
que com a Eq.(4.39 ) se reduz a seguinte expressio
Or=-( J‘“( Hdt LA k)]
ZT 1 (e fw A ) ! ¥
N i; — N{(&) . (i~-$:) ]
2 — D5 T (7% )
(4.40b)

Assim para calcularmos a magnetizagao relativa por ien em cada pla

no basta resolver o sistema de equacao dado abaixo:

A}

SFS
dﬂ - S5 (4.41)
| LsE>

sendo que <Slz> € dada pela Eq. (3.36).
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(s)

4.4 - Propriedades das Funcoes de Green

Vamos estudar a equacgdao homogenea de autovalores as

sociada a Eq. (4.6a),

(lﬂe”— v ) |X> = 0O . (4.42)

Fica evidente que 1X> é um auto estado do Hamiltoniano efetivo, e

que V¥ € o autovalor correspondente. Levando-se em conta que os au

eff

tovalores de h sdo reais, € facil verificar que a matriz

Q) = =4 5> <X ] o (4.43)
padl N (\)*\7\'\)

satisfaz a Eq.(4.6a) desde que os autovetores {\Xn>k forme um siste

ma ortonormal completo. ou seja,

Z IXaD < X0\ = 1 . (4.44)

N

Substituindo a Eq. (4.43) na Eq. (4.42) temos que
\ et ler < XODCXnlGT. & < (V-Va)_ G
L N A R ot 5
< “ ]P.TTZ; (v-vn) 20 Z;( (v-va) 20
(4.45)

/
Z
Portanto, a funcgdo de Green dada pela Eq.(4.43) satisfaz a Eq.(4.6a)

Desta forma, os polos da fungao de Green sdo os autovalores da ener. .
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gia do Hamiltoniano efetivo.

Vamos mostrar agora que os elementos g;. da matriz
g, sao proporcionais as transformadas de Fourier das amplitudes de
probabilidade de se achar a excitagao /X> localizada no ponto L,
no instante t, se no ponto m a amplitude era 1, no instante zero
Para verificar isto, vamos considerar a equacgao de movimento para

1X(t)>

' elf
i %f}(‘(t»: h X&) ©(4.46)

(&P

cuja solucgao pode ser escrita na forma,

. ef
~L_V$ (.t,/ﬁ

l-X: GL)> = lX(O)> (4.47)

O vetor IX(t)> pode ser pensado como sendo uma matriz coluna, cujos
elementos sao dados por <XZIX(t)> , ou seja,<?|X(t)> representa a
projecdo do vetor IX(t)> no plano ! da rede. Podemos entdo escre-

ver que:

eff
IX = > KUXD> O ET TRy, s

A}

eff

onde- usamos o fato que os autovetores de h formam um conjunto or

tonormal completo. Desta forma temos que:

L = —iV,t
{ixwy =2 i Xye CAPICHN (4.49)
-
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Como no instante t = 0 a excitacgao esta localizada no plano m com

amplitude 1, podemos escrever que (X(0)> = (m> , ouseja,

IRy =2 e—w“t<£\><n> CALDE (4.50)

A transformada de Fourier da amplitude de probabilidade <f[X(t)> se

ra entao
:}{<JZ|><({)>J:Z LU X > Kon [ hm+ & . (v+i€) at

n &E—0 J,

(4.51)

onde o fator & foi introduzido para garantir a convergéncia da inte -

gral para t > 0. Portanto, temos que

> LG <mixad*, aus2)
V"Vni-i,é

Ji<alscw) =t lim

E—=0" "

Escrevendo-se os elementos de matriz da Eq.(4.43) temos que:

(v+iE), =lim =< Z<f\><n><><n|m>' G
J %m §— 0t 20 - V-V, + 16

' (4.53)

ou ainda
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Comparando-se as equagoes (4.52) e (4.54) , vemos que os elemen-

tos de matriz sdao proporcionais as transformadas de Fourier das

E1m
amplitudes de probabilidade de se achar a excitagéo{X(tx>1oca1izada

no plano l da rede.

- ~ 5
4.5 - Interpretacgao do'ParamEtTO‘ﬁ( )

Procuraremos dar um significado fisico para o parame
tro g . Considerando um elemento nao diagonal da Eq.(4.5a ) temos

que:

(0 g), =o° se L#m (4.55)

ou seja,EZl%h €im = 0. Escrevendo-se explicitamente esta soma temos

L
entao

ﬂ)e,fd 8,{-1)m * Q/M 31m+ ﬂ/(,,(u glﬂlm = 0 . (4.56)

Para ,X> 3 as equacoOes sao as nao perturbadas. Neste caso podemos

escrever imediatamente que )

gﬁ-l,m*2t8,@m+ﬂiulmzo . (4.57)
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Definindo-se que

%ﬁm: C{xﬂ_ ) (4.58)

com m fixo e a uma constante de proporcionalidade independente de

Q ., temos entdo que:

X 2t X + X, =0 (4.59)

cujas solucoes podem se escritas na forma

XI: Ap (4.60)

e satisfazem a seguinte equagdo: .

(pept)rat =0 (4.61)

Se tomarmOS/O = -t , a equagdo acima & idéntica a Eq.(4.25 f), de
rivada anteriormente para a fragao continuada E( t ).

Para se compreender o significado fisico do parame

tro g , € consequentemente dos Xl , basta observar que os parémg
tros X, podem seridentificados com as projegoes no plano L dos
autovetores !X > do Hamiltoniano efetivo, heff. Escrevendo que
<I]Xn> = Xgn) , a Eq.(4.54 ) pode ser escrita na seguinte for

ma:
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) — ., (n) ¥ (n)
o) = < Om Xy N
3(\]“5) = - (4.62)
p Im 270 ” V= Va+ LE
No caso particular em que V—V¢ podemos escrever que:
(K) _*( u«) x(K)
- Am 2N E, \7 +LE,
(20 E N K \? n
(4.63)
Tomando- se 0o limete 6—»C; podemos desprezar o segundo termo, e
teremos para um valor fixo de m que:
><_('v<)
gim (\;K) i . yi (4.64)

Como vimos anteriormente, podemos fazer a identificacao
X~ ot ey

ou seja, os elementos ﬂﬁm(vK) podem ser eXpressos na forma
_ 1
Qe (V) = b ()

(4.66)

onde a constante b independe de }
Como os elementos %i,(V) estao relacionados com a’

transformada de Fourier da amplitude da excitagao {X(t)> num ponto. .
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do plano i , temos que considerar o seguinte .

Para |§ 1 =1 ( { t]€ 1), a amplitude serd independente de | , co
mo podemos observar na Eq. (4.65). Nesse caso, esses valores de t
correspondem aos modos de volume, ja que a amplitude da excitacgao €

constante em todo o cristal semi-infinito. Observamos que se\f\ <1,

a Eq. (4.65) mostra que estas amplitudes decrescem a medida que
vamos tomando planos cada vez mais distantes da superficie. Estes
modos sao denominados modos localizados, pois as excitagoes es

tao localizadas apenas proximo da superficie livre do cristal.
A relag@o de dispersdo para os modos superficiais €

dada pela expressao:

Vez o (§s+8 ) heda 7 (1+38)- 5[y v &Y' &) ]

(4.67)

onde [fs (t)l < 1, ou seja, valida apenas para os valores de t tal
que |t]| > 1. Esses valores de gs sao as raizes de D({), dada pela
Eq.(4.29 a).
Mostramos a seguir os resultados obtidos para as mag
netizagoes relativas dos dois primeiros planos em fungao da tempe
ratura, as relacoes de dispersao dos modos de volume e de  superfi
cie, para T TS’ sendo TS a temperatura critica de volume.

Na Fig.(8) apresentamos o comportamento da magnetiza
cao espontanea do primeiro plano (C; ) para alguns valores selecio-
nados do parametro iv. E facil observar que um aumento no valor de
'Zvcorresponde igualmenfe a um acréscimo na temperatura critica de
superficie € idéntica a de volume, isto €, ni3o podemos ter neste ca

so uma superficie ordenada sobre um volume paramagnético.
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Na Fig.(9) mostramos a variagao das magnetizagoes de
volume ( CL), do primeiro plano ( Go) e do segundo plano ( G} ) em
funcdo da temperatura para &6y = 1.8. Observamos que devido & pre
senca da superficie livre, e consequentemente da quebra de simetria

-

translacional do cristal, as magnetizagles espontaneas de superfi -

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 superficie & menor que aquele que
atua nos spins localizados nas camadas mais internas. Isto faz comque
a magnetizacg@o da superficie livre seja menor que a de volume a uma
dada temperatura. Apesar disto, os valores das temperaturas criti
cas de volume'e‘éuperficie convergem para um mesmo valor.

Na Fig.(10) apresentamos as relacgoes de dispersao dos
modos de volume e superficie para diversos valores da temperatura
reduzida. Neste caso os parametros de anisotropia de volume e super

N

ficie sdo tomados iguais. Notamos que com o aumento da temperatura,
ocorre um deslocamento no espectro de superficie no sentido de se afas
tar da regiao do continuo. Outro aspecto interessante & que para
temperaturas proximas da temperatura critica observamos o surgimento
de dois ramos diferentes, embora nesta aproximagdo seja possivel o apa
recimento de até€ cinco ramos diferentes numa determinada temperatu=
ra.

Finalmente, € mostrado na Fig.(11l) as relagdes de dis
persao para diversos valores do pa;ﬁmetro de anisotropia de superfi
cie. Notamos que a frequéncia dos modos localizados aumenta a medi
da que tomamos valores crescentes do parametro ds' Portanto, quando
os valores de d  sao suficientemente grandes, a excitagdo dos modos

de superficie ocorre somente depois que os modos de volume ja ‘te

nham sido excitados. Ao contrdrio, para valores do pardmetro ds re’

lativamente pequenos comparados aos de volume, verifica-se que 0s

Al
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modos localizados sao mais facilmente excitados que os corresponden

tes .de continuo.
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FIGURA 8 - Magnetizacgao relativa, Go =<Sg>/ S ; em fungdo da

temperatura reduzida, § ; S=1/2; d_ = 0.0; A: EV =1

v

\ Z5J
_ . _ 2 7l

3y

. 8;
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FIGURA 9 - Magnetizacgao relativa em funcao da temperatura
reduzida. A:do ; B: Gl; C: Gv; EV = 1.8; d = 0.0;
S = 1/2.

»’"T
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0.0 ’ 1.0

A (K} 2.0
FIGURA 10 - Relacao de dispersdo dos magnons de superficie.
¢
Para § = 1.0; d, = 0.2; C,=1.36; d, = 0.20.
A:G=0.69; B: G=10.97; C :0G =1.26; D :G= 1,34

A

A(f(’”) ={1 - 1 kcos(Kxa) + cos(Kza)):
2

3
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o 1,0 2.0

FIGURA 11 - Relagado de dispersdo dos magnons de superficie,
C

Para S = 1.05 d, =0.2; Gy=1.36; G= 0.69;

A :d. =10.02; =0.2; C:d_ =0.75;

D dg = .
W

B
Vo

o}
ja®
n

s = 1.0,

2J1482>
v

L\(IE:): 1 - 1 Eos(Kxa) + cos(Kza):J

2
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CAPITULO 5

EFEITOS DA ANISOTROPIA UNIAXIAL DE ION UNICO NA MAGNETIZACAO E NAS

ONDAS DE SPIN NUM CRISTAL FERROMAGNETICO SEMI-INFINITO

5.1 - Introducgao

No capitulo anterior observamos a dependéncia das

magnetizagoes superficiais Cfo e C§l em funcao da temperatura a
partir da escolha dos parametros de intercambio e anisotropia do

sistema. Selzer e Majlis(ls) verificaram que(§O~»0 quando JJ:’O ,

em todas as temperaturas finitas. Assim sendo € possivel de se ob

ter, através de uma escolha conveniente de paradmetros, uma regido

.proxima a superficie que seja paramagnética, enquanto o volume &
ferromagnético. Obviamente &€ possivel de se realizar o oposto, isto
e, o filme superficial ferromégnético e o volume paramagnético.

No presente capitulo pretendemos mostrar o efeito da
anisotropia uniaxial de lon Unico E, sendo que teremos g = dS para
j= 0 ed = dV para ﬂ # 0, lembrando que 2 representa o indice de
plano utilizado no capitulo anterior. Quando ds> dV € possivel de
se obter um filme superficial ferromagnético, acima da temperatura
critica de volume ( TS ), isto 5,(50 e Gl sao diferentes de zero pa
ra T > TS . Fixado o valor de d, podemos encontrar um valor de dg
critico ( dg ), que satisfaz a condicio T(dg) = TS . Portanto, se

C L .
ds'> ds’ teremos que G 0 © G 1 nao sao necessariamente nulcs para
T > Ts . Desta forma, podemos obter a dependéncia de G 0 € C;l em
fungao da temperatura, na regido compreendida entre Tz e TS , sen

s
do Tg a temperatura critica do filme.
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5.2 - Magnetizacdo Superficial Acima da Temperatura Critica de Volume (Ti) .

A Eq. (4.1) diz que

[w - (gpsHe +2D<S¢>+2LJ 0<% > 4 24“@ <5, ]G, (R, w)+

(5.1)

T, = F vi — <2 =\ ~ v _
+ 2<sf>[é? 3, (B0 6y +S 3y, () Gy ol w) 1255 X00
onde C € o resultado do comutador:.
c= |5, })"(5})“”] (5.2)

De maneira analoga ao capitulo anterior definimos as seguintes va

riaveis reduzidas:

~ ~ 1,2
. | 12 |
V=L h:Q/“@w”O) d=2_ ¢ = Jtk e
27 21 i L N
G, = <sks . (5.3)

~ e s ae Z -
Observamos que neste caso nao dividimos por <S,> como no capitulo
anterior, pois estamos justamente interessados nas solugoes nao tri
viais da magnetizacdo de superficie acima da temperatura critica de

volume. Temos entao

A

[v-(heddy+ > g:g@; G+ 2. 4,016, )]G, (K, %)+
& ko
(5.4)

ol ERICE. 0 2 ERIE ,w]= 4
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¥ ou em forma matricial:

: — ~ _ 1 <C»> 5.5
Lot 6@ = o5 55, o

Assim:

—

T L 2 '
ﬂ)?f(K//)\)>:{[v‘<d G,L“'% 6‘5(0) GA+ (gtk(O) ij )J 5X‘— +
(5.6)

+ O/A% éjé(@) o 3 En )8 ) S,
sendo

<><:<j+%82{‘) (5.7)

Considerando h = 0 e impondo a condicgao queCa = 0 pa
ra ﬁ > 2, os elementos nao diagonais da matriz @ sao dados por:

-~

N ose Li-R >y

7

1O se 1> 2
ﬂu“/&u =< vz siy ) ‘ {6’0 se (L,2) = (0,1) (5.8)
X 6y se (& ¢) =(y0) ’

Gy se (L) = (2,2)

(.

e os elementos diagonais por:

A}

-V

Qe = U= =, (5.10)



75

sendo que

<, = Gy (1t 38)/x (5.11)
(5.12)

com

OQJ:{Gg(&i4-56)+Gk[d+5U"X)+35¥i*F»JLAX (5.13)

e finalmente

Qg = € - g, (5.14)

ce

sendo que

&Qoz{q[d5+5620—y)+géj(!~y7hogﬂéi+3éi]}/;<'(SJS)

\

Se n > 3 temos que @n = 2t, logo a matriz @ (K”, v ) pode ser es

crita na seguinte forma:
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b~ ocg /3o 0 0 0 .
Pio b-oy piz 0 0 .
o, ,vy=| o0 0 beoty 0 0 (5.16)
0 0 0 : o .
0 0 0 0 t ‘
] . : ‘ -

+
E evidente que a matriz Q(K,, ,v ) passa a ser diago
>
nal a partir do elemento Q;:(K. , V). De forma analoga ao capitulo

anterior obtemos os seguintes elementos da matriz inversa de

>
Q (Ky , V ):

o E— oy
Q - | .
[ (K//) V)]oo (t—aooj(t—xu)‘/%/;m R

‘ t ~ Xopp

- —
SR o] (5.18)
1 ( & ):[JJ (b= oo ) E=osy) =8, /2 )
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que podem ser escritos na seguinte forma:

[-(fi(@,v)]/u = %;—E—E% ) (5.19)
onde
N, ) = b - <y, , | (5.20)
e
N(B) = b - . (5.21)

As raizes do polinomio D(t) sao dadas por

_D@:(t-doo)(t—o(“)~/gm/gw ) (5.22)

que sao polos dos elementos (Q-l)“‘, e consequentemente das funcgoes

de Green.
Para se determinar a magnetizagao por ion em ca

da plano ( Gl ) temos que utilizar a Eq. (3.36) apresentada no <ca

pitulo 3. Sabemos que
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e - . . . -
dw(g,f d¥, Tm L0 (G w+ 18]
2 (e - 1)

_a) —

@(5>=-l“m iL: )
Jz E;""’O* ¥

(5.23)

que em termos das variaveis reduzidas torna-se:

_ *00O

7 . 2

__lm L ldk (& db Im[o7(K,, t+ (%)

,i(s) E—0" ’ITJ (2""> U (e Av® 1) JM
‘m -

(5.24)

Lembrando-se ainda que

fin Tm [ (K, t08)] = T Ni\(_t“) $(t-ta),
» n "
E—0 28 D (t )
: (5.25)

onde t_ € uma raizes do polinomio D(t) e D'(t) sua primeira de
rivada, podemos entao escrever que:

-~

p 2 [ by ~ o) (k,
- C{K” ——i———- g;____f_ - 2 <Xt4) a
@0(5\ B Leaw) j (t:-t;) l(e/bw“‘li) (g““‘awum (5.26a)

- 1 2= 1 (k- ooe) (£, - o¢os) b)
/6 - i dK// 1 ‘.ob ~-——?;———-*.“""”‘ (5,26
¢ (2H)J (k(-ta)l(eﬁ“‘(“lj) (eh=l ) )

s
4
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As Eqs. (5.26) juntamente com a Eq. (3.36 ) permitem determinar os
valores das magnetizagoes C;o e (;1 autoconsistentemente para cada
valor da temperatura.

Sabemos que os polos das fungoes de Green correspon
dem as energias das excitagOes elementares do sistema, que sao da
dos pelas raizes do polinomio D(t). Podemos entdo encontrar a rela
cao de dispersao dos magnons localizados para T > TS .

Fixado o parametro que caracteriza a anisotropia uni

axial no volume (dv), € possivel de se determinar o minimo valor do

parametro que determina a anisotropia na superficie (ds) e que sa
. \ . = c _ 7C _ mC,.C . c
tisfaz a condigao Tv(dv) = TS Ts(ds). Assim sendo, se ds > dS )

nossos resultados mostram que TZ > Ts para um dado valor de dv'
Apresentamos nos graficos seguintes o comportamento
das magnetizacgoes reduzidas do volume (G;V ), do primeiro
plano ((30 ) e do segundo plano (G]_), em fungao da temperatura re
duzida (fZ), para alguns va}ores selecionados dos parametros do sis

1
tema. Tomamos sempre £u= i=1.0.

Na Fig.(12) apresentamos a dependéncia da temperatu
ra critica reduzida de superficie (.Zf) em funcdo do parametro de
anisotropia uniaxial de superficie (ds). Para o valor de dV = 0.2
€ possivel observar neste diagrama trés regioes distintas:

a) Se d <0.408 teremos as fases ferromagnética
(T KL C: ) e paramagnética ( C > 2:5) tanto para a superficie como
para o volume, isto &, as temperaturas criticas de volume e superfi
cie sdo iguais, _C$= Ge B

b) Se d > 0.408 o volume e a superficie sdo ferro

- c ¢ -
magnéticos para G < Gy, mas se &> Ov o volume se encontrara na

fase paramagnética enquanto que a superficie ainda sera ferromagne-

tica. . ;

¢ .
c) Finalmente se ds)0.408 e 0>0C, todo o sistema sé

encontrara na fase desordenada.
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Na Fig.(13) exibimos o comportamento do parametro de
anisotropia de superficie (dg) em funcao do parametro corresponden-
te de volume (dv). E interessante observar que mesmo para dV = 0.0,
€ possivel de se determinar um valor de dg critico, acima do qual a
superficie torna-se ferromagnética, mesmo que o volume esteja nu

ma fase paramagnética.

Na Fig.(14) mostramos o comportamento da magnetiza -
¢ao relativa do primeiro plano ( Co ) em fungao da tempcratura
reduzida ( G ). Notamos que se ds £ d§ o valor da temperatura
critica de superficie e de volume convergem para um mesmo valor (cur
vas A e B). Neste caso o ordenamento magnético do sistema & governa
do essencialmente pelo volume. Para ds > dS , observamos que & pos
sivel de se ter magnetizagdo na superficie enquanto o volume & para
magnetico (curvas C e D).

Na Fig.(15) exibimos o grafico das magnetizagoes de
volume ( Gy ), primeiro ( G, ) e segundo ( Gy ) planos em _ funcio
da temperatura. Para valores de dv muito menores que ds, € possivel
de se obter temperaturas criticas de superficie consideravelmente
maiores que as correspondentes de volume.

Finalmente mostramos nas Figs.(16) e (17) as rela
coes de dispersao para os magnons superficiais para temperaturas
acima da temperatura critica de volume. Na Fig.(16) o parametro de
anisotropia € fixado enquanto variamos a temperatura.

Para cada valor de temperatura sao encontrados dois
ramos com frequéencias diferentes, bem como a tendéncia de desapare-

cimento desses dois ramos quando estamos atingindo a temperatura
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critica de superficie. Por outro lado, na Fig.(17) mostramos o com
portamento da relagdo de dispersao dos magnons localizados para va
rios valores do parametros de anisotropia ds. Neste caso observa-se
um aumento nos valores da frequéncia para valores crescentes de ds'
Devemos salientar que os ramos A correspondem a um determinado valor de
anisotropia tal que a temperatura critica de superficie & apenas 1i

geiramente superior que o valor de temperatura escolhido (dS,=O.6).

e
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Cc
S
30+
2.0r
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1o}
VFM
SEM i
0.0 : . —
05 .0 | L5 dg

FIGURA 12 - Temperatura critica de ,superficie (Z;) em fungao do pa

rametro d,. Para § = 1.0; £V= 0.0; dv = 0.2.

D
d =
v zlJ1

Legenda: SFM - Superficie ferromagnética

VPM - Volume paramagnético



FIGURA 13 - Parametro dg
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em funcao de d_.
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FIGURA 14 - Magnetizacdo relativa

A dS

D : dS

0.02;
2.0,

d

B

A%

d

s
D
1

Y

()

reduzida (G ), para valores de d, = 0.2; s = 1.0,

= 0.2;

o

1

em funcao da temperatura

c : dS = 1.0;
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4.0 e

. 2
FIGURA 15 - Magnetizagao relativa Q;: <Sx >/5 em funcao da tempe
ratura reduzida (¢ ) para dV = 0.2; dS =2.0e S =1,0.

A : volume; B : 1° plano; C : 2° plano;13= %B_rl;_
' 11
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14.0
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7.0
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D
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Lo ARy 20

FIGURA 16 - Relacdo de dispersdo dos magnons de superficie, Tomamos
$=1.0,4d, =0.2; T - 1-365 dg = 1.0 ¢ - 54,
A:C =1.38. 8.0 - 1.605C: ¢ =1.80; p .. ¢ =2.10.

\/z——‘.L_;A(i(_,,) =11 - 1 Eos(Kxa) + cos(Kya)J
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FIGURA 17 - Relagdo de dispersdo dos magnons de superficie. Tomamos

S'=1,0; d_ = 0.2; Go = 1.36:

\Y%
A ; dS =0,6; B : dS = 0,75; C : dS = 1.2,
\/=_W_;1\(I—<:) S R N [cos(KXa) + cos(Kya)]
25t 2 '
E;= KBT
ZlJl
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CAPITULO 6

CONCLUSOES

Neste trabalho estudamos o comportamento da magneti
zacdo e dos magnons de superficie em func3o da temperatura para um
cristal ferromagnético semi-infinito. Consideramos um modelo de
Heisenberg com interagéo de intercambio entre primeiros e segundos
vizinhos numa rede cubica simples semi-infinita, além de uma aniso
tropia uniaxial de Ion Gnico, com valores diferentes para a superfi
cie (ds) e para o volume (dv)' Utilizando o formalismo das fungoes
de Green, calculamos autoconsistentemente as magnetizacgoes dos dois
primeiros planos em funcao da temperatura e dos parametros conside-
rados no Hamiltoniana. Admitimos que para &z, 2 a magnetizagao €
igual @ de um sistema infinito. Essa aproximagdo & utilizada com o
objetivo de tornar os calculos computacionais mais simples. Além

(5)

disso, pode ser mostrado que essa aproximacdao & razoavel, tendo
em vista que a convergéncia para a magnetizacgao de volume ocorre
tomando-se um numero pequeno de planos. A magnetizacdo de volume foi
também calculada autoconsistentemente para qualquer valor de spin
na aproximagao RPA(27). :

No caso particular em que S = 1/2, levamos em consi
deracdo apenas interacoes de intercambio isotrdOpicas entre primeiros
e segundos vizinhos. Qualquer que seja a relagao existente entre a

magnitude dessas interagoes, verificamos que a temperatura critica

de superficie e de volume sao identicas, conforme mostramos nasFigs.

(8) e (9). ’ -
Neste trabalho, embora consideramos uma anisotropia
uniaxial de ion Unico, obtivemos para a magnetizac@8o de superficie,
(15)

resultados semelhantes aos obtidos por Selzer e Majlis , que to

maram uma anisotropia no termo de intercambio.
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Entretanto, obtivemos resultados interessantes ao to
marmos as contribuicdes da anisotropia uniaxial de ion Gnico na su
perficie.

No caso de S = 1 e considerando somente interacgoesde
intercambio entre primeiros vizinhos, verificamos que dependendo da
relacdo existente entre as anisotropias uniaxiais de superficie e
volume é possivel de se obter uma superficie ferromagnetica  sobre
um volume paramagnétiéo, conforme mostramos nas Figs. (14) e (15).
Em particular na Fig. (13) mostramos os valores criticos do parﬁmg
tro de anisotropia de superficie ( dg ) em funcao de dv' Neste ca
so, se d_> dg , verificamos que a temperatura critica de superfi -
cie € tanto maior quanto maior for o valor do parametro dS conforme mos
tra a Fig. (12).

Nos capitulos 4 e 5 o espectro de energia dos magnons
superficiais foi determinado em fungdo da temperatura, vetor de on
da e parametro de anisotropia uniaxial de ion Unico. Os resultados
obtidos para os espectros de energia dos magnons de volume e super-

ficie sdo qualitativamente semelhantes aqueles obtidos por Selzer

Neste trabalho empregamos sistematicamente o metodo
das fungoes de Green juntamente com a aproximag¢ao RPA.

Embora a aproximacao RPA nao leve em conta efeitos de

s

feop o] -

correlacgao transversal, os resultados obtidos nessa aproximag&o sa
satisfatdrios nas regides de baixas e altas temperaturas. A utiliza
cdo de desacoplamentos mais sofisticados, como por exemplo de
CallenCZ7), tornam os calculos mais complexos e os resultados obti
dos difefem ligeiramente daqueles obtidos na aproximagao RPA(SZ).
As perspectivas de futuras pesquisas na drea de mag
netismo de superficie sdo promissoras. Entre os possiveis trabalhos

que podemos sugerir dentro da linha de pesquisa seguida nesta dis
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sertacao destacamos:

a) Estudar em detalhe. o comportamento da magnetiza-
cdo de superficie na regido de baixas temperaturas, empregando-se ,
por exemplo, as expansoes em ondas de spin.

b) Calcular as propriedades termodinamicas relevan -
tes como por exemplo, a susceptibilidade magnética, calor especifi-
co, funcao de correlagao, etc...

_ c) Explofar o efeito do campo magnético nas proprie-
dade do cristal ferromagnético semi-infinito. Em particular, consi
derar situagoes em que o campo magnético possa ser perpendicular a
superficie e onde os efeitos de campo-desmagnetizante devem ser le
vados em conta.

d) Investigar o comportamento das magnetizagoes de
superficie e dos magnons superficiais quando outros tipos de aniso
tropias devam ser levadas em consideragao: anisotropiasdipolares |,
ortorerbicas , Ton UGnico, exchange, etc...

e) Tentar aplicar o formalismo desenvolvido neste tra
balhc no estudo das tranéigSes de fase em sistemas antiferromagné-
ticos, a fim de verificar a contribuicdo dos magnons de superficie
nas transicoes.

f) Finalmente, estudar os efeitos de diluigdao na su

perficie de sistemas ferromagnéticos semi-infinitos.
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APENDICE A

Na resolucgdo de problemas em Fisica do Estado Solido
frequentemente encontramos integrais que devem ser calculadas - na

primeira zona de Brillouin:

q= 1 (E) dK = ’—:I—Z £(K) (1)
P4

ZB

onde V: € o volume da cé€lula primitiva na rede reciproca e N o nu
mero de c€lulas primitivas do cristal. | |
Em geral a Eq.(1) ndo € de facil manipulacgdo analiti
ca ou numérica, sendo muitas vezes necessario o desenvolvimento de
métodos especiais para sua resolugao. Entre algumas alternativas en
contradas na literatura podemos citar:
a) Escolha de um nlimero relativamente grande de pon
tos igualmente espacgados na primeira zona de
Brillouin.
b) Adogio do Método dos pontos especiais(7’8’9’29)
Escolhemos a segunda alternativa em nosso trabalho ,
por ser mais eficiente, ji que o tempo de computagdo envolvido € re
lativamente pequeno.,

A idéia basica do método dos pontos especiais consis

te em considerar valida a seguinte equagao:

—

F=d] 1w dn
A

1§

N —
Z LK) wi (2)

i
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-

onde K, sﬁqups pontos especiais, e W, seus respectivos pesos, sen
L

do que :E: = |

24
O método consiste em gerar esses pontos, a partir

das operagoes de simetria da rede em consideragao. Por exemplo, pa

(8)

ra uma rede cubica simples pode ser mostrado que os pontos espe

ciais sao gerados através da seguinte equacao:

KL = KJ +Ti Ka (3)

onde Ti representa o conjunto de todas as operagoes de simetria do

grupo pontual(zg) do cristal em consideragao, e que K, = (i % %)
e KZ = (% é %) Aplicando-se a equacgao acima para cada uma das
operacgoes de simetria, obtem-se quatro novos pontos especiais, que
em unidades de él , sao dados por:
G:osg) , Ke=(Gsb)
(4)
e (34h) e Re(30803)

_) —~
Os fatores peso w, de cada ponto especial K; sao de
terminados pela seguinte regra geral: seja n, o numero de diferen
. > -
tes vetores de onda obtidos quando cada K, sofre a acao de cada um

dos elementos de T. O fator peso serd dado pela seguinte relagao:

> Ny ()




93

Para os vetores Kl e f4 obtemos n; , = 8 vetores de onda dife

> >
rentes. Por outro lado, para os vetores K2 e Ky, temos que n, = 24

vetores diferentes, entao:

8 _ 1 24 _ 3
w = -— = — = —— = — .
WM gn g © WesT gn T g (6)

Conjuntgs com um nimero maior de pontos especiais po
dem ser obtidos a partir dos seguintes pontos de referencia, dados

no trabalho de Chadi—Cohen(S),
Ko (A) (4 4,
Kﬂ 8( (2“)2 2) ) (7)

>
juntamente com 0s quatro vetores Kj obtidos anteriormente. Repetin
do-se o mesmo procedimento efetuado a partir da Eq.(3), e com a se

guinte relagao

\?m = l—<°d+TL \_—}Zn]
(8)

- - - - -)
obtem-se, para n = 1 um conjunto de novos vinte pontos especiais Km

que satisfazem as seguintes condigoes:

a) K = g5 (1,3.K)

b) As componentes dos vetores Km sao tais que
i,j, k<7, inteiros, positivos e impares.

c) Devido as operacoes de simetria do grupo pontual
os seguintes vetores sao equivalentes:
(i,3.k)=(i.k,j) = (3,i.k) = (j,k,i) = (k,i,j) =

(k,j,i):isto implica que, por exemplo, os Vveto

res (1,3,3), (3,3.1) e (3,1,3) sao equivalentes.
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d) Os pesos dos pontos especiais sao dados por:

wl = g% para os pontos do tipo (a,a,a)
w2 = g% para os pontos do tipo (a,a,b)

_ 3
w3 =37 para os pontos do tipo (a,b,c) .

Repetindo o processo anterior € possivel de se obter
- >
um conjunto de oitocentos e dezesseis pontos especiais, Kp, que 1lis

tamos abaixo:

a) Ep = (éi) g% (i.j.k),

_). -~ > - -
b) As componentes dos vetores Kp sao tais que i,j,k
£ 31, inteiros positivos e Impares.
'c) A condicgao de equivaléncia dada para os vetores

- -

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

2618 para os vetores do tipo (a,b,c)

=
[
L}

w, = Eﬁ%E para os vetores do tipa (a,a,b)

=
]

3 Zﬁ%ﬁ para os vetores do tipo (a,a,a)

Como exemplo de aplicacdo do método ‘dos pontos
especiais estudamos a seguinte funcao que apresenta singularidade

na origem e € de interesse em problemas de magnetismo:

. -1

= :“,J\TZ{l'éLCOS(K"Q)+C°5<K"q)+cos(k5a>] (9)

—

K

Verificamos que o valor numérico de F & praticamente o mesmo se efe
tuarmos a soma, na primeira zona de Brillouin, com um nfimero consi
deravel de pontos igualmente espagados, por exemplo oito mil pontos,
ou com apenas um conjunto de quatro pontos especiais apresentados an
teriormente com seus respectivos pesos. A seguir apresentamos o0s re

sultados que obtivemos para a fungao F :
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Oito mil pontos igualmente espagados, F = 1.3136

Vinte ¢ sete mil pontos igualmentes espagados,

F = 1.3534

Quatro pontos especiais, F = 1.2930
Um ponto especial, F =1.000
Vinte pontos especiais, F = 1.4106

Oitocentos e dezesseis pontos especiais,

F = 1.4900

A medida que cresce o niimero de pontos especiais

1,516386 derivado em termos de integrais elfpticas(lz). 0 método dos

pontos especiais, descrito brevemente neste Apéndice, foi utilizado

para calcular integrais na primeira zona de Brillouin em trés dimen

soes. As integrais bidimensionais que aparecem no capitulo das pro

priedades do sistema semi-infinito, foram efetuadas através dos dez

.. . T .
pontos especiails, em unidades de 5 + © Seus respectivos pesos apre

sentados no trabalho de Cunnigham(g), para uma rede quadrada que lis

tamos abaixo:



01.

0z.

03.

04.

05,

06.

07.

08.

09.
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