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R E S U M O 

Neste traba1ho,consideramos um modelo de Ising com 
duas sub-redes para estudar as transições de fase em sistemas meta 
magnéticos compressíveis. Nosso Hamiltoniano modelo contêm intera 
ções de intercâmbio competitivas ferro e antiferromagnëticas que de 
pendem da distância interiõnica, interações elãstícas entre os íons 

magnëticos, como tambëm o efeito da pressao externa. O modelo magne 
to-elãstico ë tratado no ensemble de pressões e obtêm-se dessa for 
ma um Hamiltoniano efeüwo de spins, onde as interações de intercâm- 

~ ~ bio sao agora dependentes da pressao externa. Utilizando a aproxima 

ção de campo médio, via desigualdade de Bogolíubov e teoria de Lan 
_- dau das transiçoes de fase contínuas, determinamos o diagrama de fa 

se no plano campo magnëtico versus temperatura, para vãrios valores 
da tensão externa. A temperatura de Nêél e o ponto tricrítico são 

determinados explicitamente em função da pressão. Mostramos que o 

comportamento tricrítico sô ê possível a partir de uma dada pressão
~ crítica. Nossos resultados sao aplicados ao metamagneto FeCl2, - e 

descrevem razoavelmente bem as medidas encontradas na literatura.
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ABSTRACT 

We consider in this work a two sublattice Ising mg 
del to snxb?the1fiwse1ransHjonsê in compressible metamagnetic systems. 
Our model Hamiltonian exibits competing ferro and antiferromagnetic 
exchange interactions` which depend on interionic distance, elastic 
interactions between magnetic íons and the effect of an external 

pressure. The magneto-elastic model is studied in the pressure en 
semble and we get an effective spin Hamiltonian, where the exchange 
interactions are now dependent on external pressure. By usíngzanwan 

field approximation, through Bogoliubov's íneguality and Landau's 

theory of continuous phase transitions, we determined the phase dia 
gram in the magnetic field-temperature plane, for several values of 

the external tension. The Nëel temperature and the tricritícalpohn 
are explicítly determined as a function of the pressure. We show 

that the tricritical behavior appears only for a given criticalrnes 
sure. Our results are applied to the metamagnet FeCl2, and fit rea 
sonably well the experimental points found in the literature.
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~ CAPITULO 1 

I NTRODUÇÃO
A 

A designação "metamagneto" foi introduzida pela pri 
meira vez por Kramers para caracterizar as substâncias ferromagnêti 
cas ou antiferromagnëticas que se comportavam de uma forma nao con 

_ 1 .
› venc1onal( ). Posteriormente, Jacobs e Lawrence(2) conservaram este 

nome para denominar sistemas antiferromagnëticos, do tipo do FeCl2, 

Ni(NO3)22H2O, etc., que apresentam alta anisotropia e que, na pre 
sença de um campo magnëtico externo aplicado ao longo do eixo fãcil 

e na região de baixas temperaturas, sofrem uma transição .de fase 

descontinua (primeira ordem), de uma fase de baixa magnetização pa 
ra uma fase de magnetização relativamente alta(3). Quando esta e ou 
tras propriedades destes sistemas foram descobertas, as entao teg 

rias existentes do ferromagnetismo. não explicavam este novo compor 
tamento magnëtico. Entretanto, este comportamento pode ser explica- 

do pelas atuais teorias do antiferromagnetismo.
^ Nëel, em 1932, propos a primeira teoria do antiferrg 

magnetismo(4). Assumindo a hipõtese de uma constante de intercâmbio
^ negativa, ele pode explicar a "anomalia" nas medidas da susceptibi 

lidade magnética de alguns materiais que apresentavam uma temperatu 
ra de Curie negativa. Ele definiu a temperatura de Nëel (TN), como 

sendo aquela na qual ocorre uma transição da fase paramagnëtica (fa 
se com alinhamento dos spins predominantemente paralelos ao eixo de 

anisotropía) para uma fase antiferromagnëtica (fase com alinhamento 

dos momentos magnéticos predominantemente antiparalelos entre si ) 

na ausência de um campo magnético externo. 
Entretanto, na presença de um campo magnëtico exter 

no, o diagrama de fase no plano H x T de um antiferromagneto forte
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mente anisotropico, em altas temperaturas (porém inferiores a TN), 
apresenta uma fase paramagnëtica e uma fase antiferromagnëtica (AF) 
separadas por uma linha de transiçao continua (esta linha também ë 
denominada de linha de Nëel ou linha À)(l). No entanto, quando apli

~ camos um campo magnëtico em baixas temperaturas, a transiçao a par 
tir da fase AF para a fase paramagnëtica ë de primeira ordem. A li 
nha de transi ão contínua e a linha de transi ão de rimeira ordem Ç P 
encontram-se num ponto particular do diagrama, o qual hoje ê comu 
mente chamado de ponto tricrítico (veja figura 1). Segundo ` Grif 
fiths(5*6) este ë um ponto de encontro de três linhas de transição: 
a linha de Nëel e duas linhas de pontos críticos. Também, ê o ponto 
no qual três fases coexistentes, duas das quais AF e uma paramagnê~ 
tica, tornam-se idênticas.

1

j 

' 

PÀRANIAGNITKGA 
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Í ~ J -___ _-.¬. “ " ¬ - ̀  Pomo 'rnnchínco i š " 
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uu 
_ I ~ O ' ' 'T TN 

Figura 1 ~ Diagrama de fase esquemático de um metamagneto. HA ë o 
campo magnético e T ë a temperatura. As linhas traceja - 

das e sõlida denotam, respectivamente, transiçoes de pri 
meira ordem e contínuas. 

O comportamento metamagnëtico foi primeiramente oh 
servado por Starr, Bitter e Kaufman{7) no FeClZ em 1940. Este ë sem 
duvida um dos metamagnetos cujas propriedades magnëticas têm sido 
mais intensamente estudadas. Atualmente, o metamagnetismo ë explica
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do, pelo menos em alguns materiais, por um modelo antiferromagnëti- 
co de duas mflrraks (veja figura 2), com uma forte anisotropia unia 
xial. E de fundamental importância a existência de uma competição 
entre a interação ferromagnëtica (J1) entre os spins de uma mesma 
subêraka ea interaçao antiferromagnëtica (J2) entre os spins locali 
zados em subfledes diferentes para explicar o diagrama de fase caraç 
teristico dos sistemas metamagnëticos. › 

E bom salientar que as duas propriedades microscõpi~ 
cas citadas anteriormente - forte anisotropia e interações competi- 
tivas-sao as caracteristicas essenciais de um metamagneto. O modelo 
mais simples, mas que possui estas propriedades, ë o modelo delsing 
com interaçoes de intercâmbio competitivas entre primeiros e segun 

dos vizinhos no ual os s ins são “for ados" a se manterem arale 
_ 

Ç _ 
` 

»-_ los ou antiparalelos em relaçao ao eixo fäcil. ' 

Convëm lembrar que a relativa simplicidade do modelo 
de Ising, nao traduz as complexidades matemäticas que surgem ao se 

tentar resolve-lo. Tanto ë que S5 existem soluções emfias em uma .di 
. ~ . 8 _ mensao, ou em duas dimensoes na ausencia do campo externo( ). _Ev¿ 

dentemente, o modelo de Ising, tridimensional, sô pode ser tratado 
por mëtodos aproximados. Neste caso, a aproximaçao mais simples que 

i 

(9) se encontra na literatura, ë a aproximação de campo mëdio -que 

ofereueresultados qualitativos os quais exibem as caracteristicas 

globais mais importantes dos sistemas metamagnëticos. ' 

(1) * 
Kincaid e Cohen , num artigo de revisão sobre meta 

magnetismo, fizeram um exaustivo estudo teõrico baseado no Hamilto 
niano de Ising e na aproximação de campo mëdio. Neste trabalho, in

A vestigaram a existencia de diversos tipos de pontos críticos que ca 
racterizam o final da linha de transições contínuas. Esses pontos 

críticos que separam a linha de transiçoescontinuasda linha de tran 
sições de primeira ordem são determinados pelo valor da razão entre 
as interaçoes competitivas ferro e antiferromagnëticas.
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Vettier, Alberts e Bloch(l0) utilizando medidas da 

magnetização em função do campo magnético, da temperatura e da pres 
são hidrostãtica, puderam determinar o comportamento dos pontos tri 
críticos para os metamagnetos FeCl2 e FeBr2. Além disso, determina- 
ram experimentalmente os respectivos diagramas de fase H x T para 
vãrias pressões. ` 

A existência de medidas experimentais recentes acer 
ca dos efeitos da pressão externa sobre o diagrama de fase de diver 
sos metamagnetos (veja por exemplo, S.S. Sugui Jr. (11), Vettier , 

(10) (3) Alberts e Bloch e Stryjewski e Giordano ) motivou-nos a desen 
volver este trabalho. A partir de um Hamiltoniano de Ising com inte 
raçoes elãsticas entre os íons e sob o efeito de uma força. tensora 

À, pudemos derivar um Hamiltoniano efetivo de spíns, dependente da 

força_À, no ensemble de forças(1Z). Utilizando a aproximação de cam 
po médio, via desigualdade de Bogoliubov(l3) e teoria de Landau das 

transições de fase contÍnuas(1°l4), determinamos as linhas das tran 
sições de primeira ordem e contínuasem função da força externa pno 

plano H (campo magnëtico) versus T (Temperatura). 

No capitulo 2 definimos o modelo metamagnëtico- elãs 
tico e consideramos que os termos elãsticos possam ser tratados na 

aproximação harmônica. Assumimos tambëm, uma dependência linear do
A parametro de intercâmbio com a distância interiõnica. Desprezamos 

os efeitos da tensao de cisalhamento que aparece naturalmente na ex 
pansão dos potenciais elãsticosclsl e introduzimos o parâmetro fisi 
co de interesse, a força_À, ao tratar o modelo no ensemble de for 
ças. Desta forma obtivemos o Hamiltoniano efetivo de Ising dependen 
te da tensao externa. 

p 

Em seguida, no capitulo 3, determinamos a energia li 
vre de Gibbs do modelo metamagnëtico compressível, utilizando basi 
camente a aproximaçao de campo mëdio, atravës de um esquema variaci 
onal baseado na desigualdade de Bogoliubov.
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No capítulo 4, estudamos as transiçoes de fase contí 
nuas do modelo proposto sob o ponto de vista da teoria 'de Landau 
das transições de fase continuas analisando o comportamento do pg 
tencial termodinãmico obtido prõximo das transições. Desta forma , 

obtivemos expressões para a linha de transições continuas em função 
da força externa, bem como, expressoes para a temperatura de Nêel 

»- 

(TN) e para\a temperatura tricrítica (Tt) em funçao de_Ã. 
No capitulo 5 determinamos a linha de transições de 

primeira ordem atravës da condição da igualdade das energias livres 
das fases antiferromagnëtica e paramagnëtica. Construimos o diagnmw 

de fase H x T para vãrios valores da força externa e aplicamos os 

resultados obtidos neste trabalho ao FeCl2. -
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CAPITULO Z 

O MODELO MAGNETO - ELÃSTICO E O HAMILTONIANO EFETIVO DE SPINS 

Neste capítulo, vamos derivar um Hamiltoniano efeti 
vo de spins para um modelo magnêtico¬elästico, com o objetivo de se 
estudar o diagrama de fase de um sistema metamagnëtico compressivel 
Nosso modelo consiste de planos de spins onde são consideradas as 

interaçoes de intercâmbio entre spins localizados num mesmo plano 
(ferromagnëticas) e interações entre spins localizados em planos ad 
jacentes (antiferromagnëtüxm), conforme a figura abaixo. ' 

~_. -“*' '

9 

¡ SUB -REDE A 

SUB-'REDE 8 .Jg 1,////'ëy 

Cê; '

7 

2 
,* P//z,/×ifii::::Í£š;;:šL//////LI/ 

Figura 2 - Rede tetragonal com parâmetros (a,a,c) sendo c> a. Jl re 
presenta a interação de intercâmbio intraplano entre um 
íon e os seus 4 vizinhos mais prõximos, e J2 a interação 
interplanos ;om 2 vizinhos mais prõximos de um dado íon.
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O modelo metamagnëtico-elãstico que consideramos em 

nosso problema pode ser descrito pelo seguinte Hamiltoniano: 

N 2 
Hf- Z +2 §6i(|*FZ,,,\)+Ã¬, ¢2_(\FZ,K\) - (2-U 

e¿ =1 (1, 3) (¿. z) 
Hfiroflanos inferpianos N "Z Jz(¡f"l,z|)<›úõ¿,-2: .lz<\FZ,z\)cz<;k- e3»8HZ¬<Sr~, 

(Ag) ~ (›‹.\<> ' .¿=¢' 
|ntna¢onos inšerphnnos

_ 

onde o primeiro termo representa a energia cinêtica devido ãs peque 
nas oscilaçoes dos íons; o segundo e terceiro termos descrevem, res 
pectívamente, a energia de interação elastica entre os íons dentro 
do mesmo plano e entre planos vizinhos' o quarto e quinto termos re9 

-¬ presentam, respectivamente, as interaçoes de intercâmbio entrespins 

no mesmo plano e interplanos, e, finalmente, o ültimo termo repre 
senta a interação dos spins com um campo magnëtico externo aplicado 
na direçao de anisotropia, que denominaremos de direçao z. 

Para os termos elãsticos assumiremos, devido as pe 
quenas oscilaçoes, a aproximação harmônica, ou seja, 

95: Oñfki) Z ¢<>1 J' G'°)2 

¢z <››=;,n> z r .fa gran- zzä
7 

onde ao e co representam as distâncias interiõnicas médias, respeç 
tivamente, no plano e entre planos, numa dada temperatura To.

A Chamando de a e c as distâncias interionicas me 

dias numa dada temperatura T, podemos expandir os potenciais acima 

em torno dessas posições de equilibrio. Obtemos então:
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¢á<\fi*,\> = ¢,,+ íg [<z‹~<›z>íâw~«.,) ,i;j,+(,t‹íƒ,f+(1-%.») M) ] 
6 (2.Za) 

Í» rc 
i.\/J

Q zu 

562-:(1 F:,›<Í> 
Z ¢oz+ §¿ÍZ" BC' C°)¿+2(C°C° "` )ñ'(¡" (/°'Êk)2iI 3 

fifãs (2.2b) 

onde ¢o1 , ¢o2, G1, G2 são constantes positivas; 

a = x,y e B = x,y,z designam as componentes cartesianas dos desloca 
mentos relativos. 

Para os íons magnëticos que interagem num mesmo pla 
. . ~> 

no, tomaremos o valor da constante de intercâmbio J1(|ri jl ), como
3 

uma função linear da distância entre vizinhos mais prõximos; 

Ji : JOJ + Jd "' Go] 
j 

(2.3a) 

de acordo com a aproximação de pequenas oscilações no termo elãsti 

co. Considerando tambem as interações entre os íons que se enuxmrwn 

em planos adjacentes teremos: 

Jg (\F:,\<\) I Jo¿+Àâ \_¡FÍ,\<¡“'C‹>Íl 3 (z.3b) 

onde assumimos uma dependência linear anäloga ã interação intrapla- 

no. 

E razoãvel supor que com o decrëscimo da separaçao 

interiõnica, haja um aumento no mödulo da constante de intercãmbio. 

Dessa forma, se JO1> O (ferromagnêtica), temos que jl< 0. Anãloga 

mente, se Jo2< O (antiferromagnëtica), devemos assumir j2> 0 . 

i 

Na expansão dos potenciais, equações (2.2 a e b), OQ 

servamos a presença da tensao de cisalhamento, a qual nao permite 

uma solução analítica imediata da função de partição do sistema . 

Porëm , mesmo que se resolva a funçao de partiçao, o
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sistema ë mecanicamente instável, pois os coeficientes dos termos 

de cisalhamento podem ser negatüms, no casoemwpxêa <ao e c <cO . 

IEntretanto, para eliminarmos esta instabilidade deveríamos levar em 

conta na energia de interação elãstica, os acoplamentos entre vizi 
nhos mais distantes(l2). Porém, neste caso, o cãlculo da função de 

partição torna-se extremamente complicado. Aqui, simplesmente des 
prezamos os termos correspondentes ãs tensões de cisalhamento, ou 

seja, neste modelo simplificado, eliminamos os acoplamentos perpen 
diculares das oscilações de cada íon, permitindo assim, que as osci 

_. 4 ' 

.- laçoes dos ions numa dada direçao, sejam independentes das oscila - 

ções nas duas outras direções. 

Em mecânica estatística, a escolha do ensemble nor 
malmente ë efetuada de acordo com as condições de contorno do pro 

blema. Por exemplo, no trabalho de Baker e Essam(l5) foi utilizado 
o ensemble canõnico, uma vez que levaram em conta apenas os efeitos 
das oscilações em torno das posições de equilíbrio fixas e mantendo 
o volume do sistema constante. 

Neste trabalho, consideramos nosso sistema magneto - 

elãstico no ensemble de forças, pois desejamos estudar o diagrama 
. ._,z-- 4-- "' 

-‹ ~ de fase do metamagneto compressível em funçao da tensao externa. Cg 

mo mostramos no apêndice l, para um modelo de Ising únídimensional, 
_. ~ a funçao de partiçao calculada no ensemble canõnico ë equivalente ã 

funçao de partiçao determinada no ensemble de forças, que doravante 

também chamaremos de ensemble_À. 
Vamos admitir em nossos cãlculos que os íons situa 

dos no primeiro plano perpendicular ã direção espacial X sejam imã 

veis. Anãlogamente, a mesma suposição ë feita para os íons localiza 

dos nos planos semelhantes, perpendiculares ãs direções Y e Z. Alëm 

disso, vamos supor que uma força constante À seja aplicada ao longo 

de cada uma das cadeias de íons da rede, permitindo-se dessa forma, 

variações no volume do sistema. '
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A partir das considerações efetuadas anteriormente , 

podemos escrever o Hamiltoniano do sistema na forma: 

}| (T, z\,H,N) = Ho + )~-\1 c2.41 

onde, 
. Y\(N1°1) 

Ho: (N`“)[¢°1+ ̀ %_¿(Q`Q°)2+q>\]_[J°1+(C*'Q°>dJ2:zÊ:.‹G:6zI1 + 
v=1 ›‹=l

_ 

n (Hz-Q ¶\ V` 
+ <~-fl›m+<â <zz»‹zz>1 «zw @«<@«@>¿,1zrZ«l + 

v`=1 ¿=1 

* (N °“)N‹›2 '*' 'get (°“ Cy* °'\ :I ' \:3°f' (°'C°>{§zd] Z (Í:)¿:`G›::1 " 
_ 

N u 

` v\\:_\ :_ 

- 3/JB H G¿ 
, 

(z.4z) 
1:1

X L- 

ê o Hamiltoníano do sistema rígido e, 

nbišä (p“'“")2 
(; 

” 
.×.»' xvà - ›‹v v \› XV 

Hxzšííä/L: "ÊT¬"" 'El \_2(Q'0°)}`*'1,¿›i*(f“×;¿Âl) _j'Ó¿f'&,Ín 6¿¿¿.+,*/\/*¿,¿'H}+ 
H L*(N¡-n'( )2 Gl 

_ 'YN" `×'/,v` 2 ~ ×/,v' v` ‹ \ 

i 
J' 

'23' l2<°`°°>f“¿,é~+Wâ+1)]'~fim››% aí +^fâz`f3Í1} * 
W (N|"1› %V“Z `_`¬ (PM) 53'-\" 

'” ãf›v“ â›V" 2] 
` â,»›“ v“ \›~× mv" . 

+2.. 2,m + 2, 
2(C 

6°)/uk,\‹‹+1 +(/u*›*'<“) 1.2'/"1<,|<+L(;|<G\<+14' >`7u¡<,k+1} Í 
×?“=i kzi 

(2 41))

5 
1; 

ë a parte do Hamiltoniano correspondente ãs oscilaçoes dos íons. 

As seguintes observações se fazem necessárias: 

1) N, n, e N1 representam, respectivamente, o nümero de íons no vg 
lume, num plano e numa linha. 

V __ V V . -- . f . 2)ví,í+1 - ui+1 ~ ui, representa a oscilaçao relativa entre 1ons vi 
zínhos dentro de uma mesma linha v . 

3) A posição do N1-ësimo íon de uma dada linha v 
, ë escrita na for 

mai



ll 

v (NH) v 
_ Qi = É EC' *_ (.×“¿,¿+i 

L=1 

4) 0 termo À.uÉ í+1«¿: que aparece em }{l, pode ser interpretado cg 

mo.o trabalho realizado pela força tensora À sobre a linha df de 

íons. ` 

.No ensemble Ã, a função de partição para o Hamiltoni 
ano descrito em (2.4) ê calculada pela expressão: 

8<,_:.;\§

s 

:~ 

:[5 n;, 5-°_×
< 

.E4 < 
Íf=f

= 
.Q-V 

c¿_'D 

im ° ° = 

zh›:~“z».f;f;' z›‹@<~zz›+‹z›,»«z~›>¶ ~ 

._-\ ' Y,V\ 
,

` 

Z (T1 À: H; N) Í d}Jl,À+1 .

É
. 

H_Ij:« 

›<_ *"' 

x/ 

_ _ . 

a 

u

` 

onde a soma ê efetuada sobre todas as configurações possíveis dos 

spins, e as integrais sobre todo o espaçõ de fase. 

As integrais nas Wariãveis de momento podem ser fg 

cilmente calculadas, pois alëm de serem separãveis, são integrais 

gaussianas. Anãlogamente, as integrais nas variaveis relativas de 
~ ~ posiçao sao separãveis. Apös completarmos os quadrados nessas variã 

_ 
- 

___ ._.,_. ›~› 

veis, ficamos com integrais gaussianas. Resolvendo-se todas essas 

integrais, obtemos a seguinte função de partição que depende agora 

apenas das configurações dos spins:
g 

~ -›¬›/ 
, m

. 

-1-<"Sá,¿‹|-(fã-Zè-É-C‹›Ã+ã>-šznfi Z €›<p{"/5i°~T¿(Q>~)í;61Cà " 
I {6t} 

4 

figãia 

- dz (QUÊ: <í;G.z ~ S)/«BH QM - c2.õ› 
(¿,\<\ izs 
inter
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' Ficamos agora com um modelo de Ising numa rede rigi 
da, onde os parâmetros de intercâmbio são funções lineares da força 
externa À. Na expressão (2.6), B = l/KBT

« 

v JM) = jim) = jm- gi z\ , 
(wa) 

¿Í¿›_(À) = J_(¢>~) = Joz"¿5¿2'; /\' (z.7b) PJ 

e o espaçamento interiônico modificado, depende do parâmetro fisico 
;`, _ 

__ À Ow' 0° ' E; 

C)\:-Cg“"-à"' 
Ga 

O Hamiltoniano efetivo de Ising que resulta ë dado 

por:
, 

eat. _›_~'¬ 

HI = -Lmz 6165-JELMZ <;_,õç- g/,‹Bu)_J ó¿ ,cmi 
(M3) (zl,\() 

inira inter 

Como as forças de cisalhamento não foram levadas em 

consideração em nossos cãlculos, o Hamiltoniano efetivo de spins ob 
tido ë essencialmente o de Ising com interações entre primeirmse se 
gund0S Vilinhos. Entretanto, a inclusão das forças de cisalhamento 
tornariam o nosso problema extremamente complexo, devido ao fato Íde 

não ser possivel separar os graus de liberdade vibracionais. Porém, 

no caso extremo em que a tensao de cisalhamento tende a infinito , 

como por exemplo, num modelo de planos rígidos sob a ação de uma 

pressão uniaxial, ë possivel mostrar que alêm do Hamiltoniano de 

Ising, surge um termo no Hamiltoniano efetivo que leva em conta as 

interações de quatro spins (veja por exemplo, o modelo de Jasnow e 

Wagner(l6))-
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CAPITULO 3 

ENERGIA LIVRE DO MODELO METAMAGNETICO COMPRESSIVEL 

No capítulo anterior obtivemos o Hamiltoniano efeti
A vo de spins para um sistema metamagnético compressivel. A dependen 

cia dos parâmetros de intercâmbio_na tensão externa é do maior in 
teresse, pois o diagrama de fase no plano H (campo magnético) Ver 
sus T (temperatura) pode ser determinada para vãrios valores da for 
ça tensora e os resultados comparados com algumas medidas existen - 

tes na literatura. Neste capítulo, vamos derivar a energia livre pa 

ra o metamagneto compressível; descrito pela equaçao (2.8), através 

da desigualdade de Bogoliubov(l3). 

O Hamiltoniano efetivo de spins, dado pela equaçao 

(2.8), exibe as seguintes características: 

1) - O sistema é formado por duas sub-redes (planos) 

interpenetrantes, denotados aqui por A e B (veja figura 2), cada 

uma das quais possuindo N/2 spins e caracterizadas por planos alter 

nados da rede tetragonal com spins para cima e para baixo. As variá 
veis de spin assumem apenas os valores 1 l. 

2) - As interações entre um determinado spin e os 

seus primeiros vizinhos localizados num mesmo plano (mesma 'swwre&fl 

são ferromagnéticas (J1(À) >0 ). 

3)~- As interações entre um dado spin'e os seus pri 
meíros vizinhos localizados em planos adjacentes (interaçoes inter

^ sub-redes) são antíferromagnéticas (J2(À)< 0). Os parametros de in 
tercämbio J1 e J2 variam linearmente com a força externa. 

4) - Os spins sofrem a ação de um campo magnético ex 
terno H, aplicado na direção do eixo fäcil. 

O diagrama de fase magnético de um sistema descrito
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pelo Hamiltoniano (2.8) pode ser obtido a partir da função de parti 
çao Z(T,À,H;N1}, visto que a energia livre magnëtica ë dada pela rg 

laçao: 

G (T,Ã,H,!\\):-_ --É 10 Z(T,>\,H,N)¡ (3,1) 

onde 

êíei 
Z(1-I À/H/N) z L Gxpfiš/5% (T,>\,H,‹\lfl) . (3_2) 

' 164 

e 3 jdenota a soma sobre todas as possiveis configurações dos spins. 
(0-1 Como não ë possivel encontrar uma solução exata para 

a função de partição (3.2), calculamos a energia livre do sistema , 

usando um mëtodo variacional baseado na desigualdade de Bogoliubdvsl 

A desigualdade de Bogoliubov, 

G(>lfM) é KGz›(H.,)+<>4z€M->407,J = ä ,(3.õ) 

estabelece um limite superior ¢ para a energia livre do nosso siste 
ma. Na expressão acima)ÃO ë um Hamiltoniano tentativa, dado pela se 
guinte equação: 

N/2 N/2 
A -¬ 

onde QA e nB são parâmetros variacionais correspondentes ãs subâre 
des A e'B respectivamente. 

Escolhemos o Hamiltoniano tentatiya>io na forma mais 

simples possivel, pois assim podemos calcular imediatamente a fun 
_, -¬ çao de partiçao correspondente, isto ë,
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""*\ 

ZO - % êxp Yfi'>)i°}- Tr it'-3×p(~/3› )J‹°U J 

611 

ou seja, 
N/2 

ze z Ígzoöh ((sfLA)2 zzoõh (¡à~\B)] ms) 

Portanto, a energia livre calculada com Ho ë: 

G0()l“)=`í"¡/5 Un <2C0s\'\ (/3"šA))+ 1n<2cos\1(/3››19)H (3-6) 

Temos ainda que: - 

<Hlé§*H°>H°z Tr [(»\f¢f*›4o) @×P (-/à›4.,))
J 

ou simplesmente, 

<›:Í*°i ›4.,>N°z~- mm [k9h2(f2›m> +1z¿,,\¬Z(¿.›nB;] _ 

.__H2/22. ‹_T¿(/\) (/š¡'[g)_. <¶,¿|¿H p.. _ 

“ (5 7)o
1 

_. VIA) <@V\A)" .Ê <¶,‹.‹BH*Y\.B> tgp ((51%))
i 

. ek\ 
ou seja,<çH¡-)Â;§ e a media estatística calculada atraves do Hamil 

V U _ 
toniano tentativa. Na expressão acima, zl e zz representam, respec- 

tivamente, o nümero de vizinhos mais prõximos de caráter ferro;e an 
-

â 

tiferromàgnëtico.
_ 

A magnetização total de cada subflede L (L_= A,B) ê 

dada por:



ló 

' Nb~ 
` ,¬ L _ gflg Mk L ML~Ê\À‹B< i2:J<áà >Ho- -5; 

'ff ói @z<p(‹-/2››\(,)) . 

Temos portanto 

ML I lã- Êfiõ tâh U5 QL) 

Desta forma, a magnetização reduzida por spin de ca 
da suberede ë dada'por: 

consiste em tomar como a energia livre real do sistema,G()ÃI 

mA 1: ZMA /I\l¶,uB :_ Egífl (fivkfi (3-8a) 

mg z 2Me/N¶,u,z_z, : Êgh (/ó*\19§ (3.ab) 

A aproximação considerada neste mëtodo variacional , 

efet. 
) , 

~ - A , , _ o valor da funçao ¢ minimizada em relaçao aos parametros variacio 

naiS nA e nB. 

obtemos ;que: 

forma: 

Portanto, da condição de minimização: 

~:O Q ~: O ) 
(3~9) 

C9'1^ Cäílg ¬ 

"M2 QMBHA e fla '-1 flzua HB 

Sendo assim, as equações (3.8) podem ser escritas na
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' mA: izqiw (l/5Q_zU@HA) (3.1oa) 

M8 2 Êqil <Í5§zU5 Hs) 
J 

(3.10b) 

sendo que, 

(3/UBI-l^:3¿ J5(À§YY\A+'ã2 VY\B+ 9/UQH -(34113)

B 

(3/J3H5:ã¿ ×_i_j0\>D'\B+%¿J2(>\\ \"Ú;\+ 8/.ÀBH .i 
(3_11b) 

' Portanto, a energia livre por spin pode ser expressa 

na seguinte forma: 

C5 (T,>\,H,mâ›ms\ : ëm-nu: ..2\?›ä\v1i2coõi1(/3¶z¿l¡;HA¶+ iflíficosiw <4{5¶_¡.¡8H8 __ 

_. -_ã1._‹ÃJ_‹gÀ\(m,`2 J, m52)_ 2r_zêQ_~3 rm. mg-Â-[51/4B(1«¡-uA)mA .›, qm, (H-HB)mBJ 

(3.l2) 

A energia livre gU§ÀJLmAm%) não ë descrita por uma 

equação analítica fechada, pois ela depende explicitamente das mag 

netizações por spin de cada sub-rede; entretanto, estas magnetizações 

sõ podem ser determinadas através da resolução numërica ou gráfica 

do sistema de equações transcendentais acopladas (3.10) e (3.ll).
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CAPITULO 4 

TRANSIÇÃO DE FASE CONTÍNUA NO MODELO METAMAGNETICO COMPRESSÍVEL 

No presente capitulo, estudaremos o modelo compressí 
vel apresentando-o primeiramente sob o ponto de vista da teoria de 

Landau das transiçoes de fase contínuas. 
c1,14> a Segundo esta teoria apresentada por Landau

_ 

transição de fase contínua ê caracterizada pela mudança contínua de 
um parâmetro de ordem, o qual se anula na fase de alta temperatura, 

ou seja, na fase mais simëtrica e menos ordenada e possui um valor 

não nulo na fase de baixa temperatura, isto ë, na fase mais ordena 
da e menos simêtrica. Portanto, o parâmetro de ordem caracteriza o 

ordenamento e a simetria das diferentes fases. 

Nos modelos metamagnëticos a fase menos simëtrica ê 

a antiferromagnëtica, onde podemos observar a existência de duas 

sub-redes bem ordenadas com magnetizações nao nulas e distintas. A 
fase mais simëtrica ë a.paramagnëtica, onde as magnetizações das 

duas sub-redes sao idênticas e não hä, desta forma, qualquer distin 

çao entre as sub-redes. Portanto, a magnetizaçao alternada, ms ( de 
finida como mS,= (mA - mB)/2), surge naturalmente como o parâmetro 
de ordem do sistema metamagnëtico, por ser não nula na fase antifer 

4 . . 1". - ' G ú . › romagnetica (menos simetrica) e nula na fase paramagnetica (mais si 
métrica). 

O sistema descrito pelo Hamiltoníano (2.8) apresenta 

uma simetria peculiar, pois ele ë invariante perante a permutaçao 
das duas sub-redes. Esta simetria serã quebrada ao introduzirmos um 

campo magnëtico alternado (HS) em nosso Hamiltoniano, alëm do que, 

como mostraremos posteriormente, este campo ë a varíävel termodina 

micamente conjugada ao parâmetro de ordem ms. O campo magnético al
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ternado ë um campo fictício, no sentido de que nao ë possivel criã- 

lo num laboratõrio, nao tendo dessa forma, um significado físico 

ímahato. Porém, ele ë imprescindível no tratamento de Landau para 
metamagnetos. Ele ë definido como sendo um campo que aponta num de 
terminado sentido numa dada sub-rede e em sentido oposto,1u1outrasuQ 
rede destruindo dessa forma a simetria existente entre elas vis 9 3 , 

to que as referidas sub-redes, nesta situação, deixam de ser equiva 
lentes. No entanto, como veremos adiante, os nossos resultados te 
rão uma interpretação fisica adequada, pois sempre os tomaremos no 

plano físico, ou seja, Hsf= 0. 

Introduzindo o campo alternado HS no Hamiltoniano 
efiüivo obtido anteriormente, equação (2,8), temos: 

Ham. -« __. fla 4 
1 (T.À,H,Hz,M) = ~Jä<^\%)õl.-é¿ -Jzdx z,‹.~<.zõ.< - ¶;‹z(H+H‹â)2..6“1- 

51 ('(›k') ›(=Í 
iy\}‹'q¡›\ano$ 

_ 

lr\\~€rpÍCAb'\0S Nm .B _¶MB(H-145)¿Z:Ã6l , (4.1) 

Utilizando o mëtodo variacional atravës da desigual- 

dade de Bogoliubcv, calculamos a energia livre da mesma maneira que 
1. 

no capítulo 3. Tomando o Hamiltoniano tentativa como sendo o mesmo 
__,z---' 

da equaçao (3.4), obtemos agora a seguinte mëdia estatística: 

<)_4;eçeÊT,›,u,u,.M)-H°z,°=“%3¿ J›(>\\ [fg5V\2(/3>YLz×)+ tg na (fšmzfl i- 

zšr* 
- -Mg-Ê (M (ÊVIA) Rg) - Í_¶/“e(H+Hõ)*Vl/xl ÍíqL\(fifl^)" 

_ .šL[qf‹,(z4-‹4,)-az] f¶H(/W) , 
(4-21 

que sõ difere da expressão (3.7) por conter o termo do campo alter 

nado. Portanto, o limite superior Q da energia livre do nosso siste 

ma ë escrito na forma:
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1 

QQ (T,À,H,H5,m,›1g,u) = ~¿i¡¿ 
{ 
ln [Zcoslw((3'1A)}»l‹ú¶2ó~óâí¬ Í/3rL5)} 

Ê

~ 

“ äõg JJÍ/Ú ("“A2+Y*¬s2) " äzãš JZMX m^"“B“lš"{_¶/“B <H+ Hs)-f\A}mA" 

~{}BwaP«â-wqfflz “fi> 

'Como no capítulo anterior, a energia livre real do 

sistema, G(T,À,H,Hs,mA,mB,N), ë aquela correspondente ao valor da 

função ¢ mínimizada em relação aos parâmetros nA e nB. Logo, a par 
tir das condições (3.9), obtemos:

_ 

*u=¶~õUfl+f%) 6 Y@=¶»«<Hz-Hs), 

onde guBHA € guBHB estão definidas em (3.ll). Além disso, . as 

magnetizações reduzidas devem satisfazer ao seguinte sistema de equa 
ções: 

I'Y1A: E/5¶/UBUÂA-+ \-\5)] (4-43) 

mg z um {/3% (Ha Ha] _ 
M» 

Definindo-se a magnetização média por spin e a magng 

tização alternada, respectivamente, pelas relações m = (mA + mB)/2 
e ms = (mA - mB)/2, as equações anteriores podem ser expressas na 

forma: 
nn : 

A 

5*en\1l`2(š(¶/UeH- 50) . 

_ (Lga) 
co$l\[2/3 (Q/às H~ Ô(>\\ m)1+ cos hi2/¿<¶,L‹BHS.+Y(z\) msü 

m5:_p 5en\\ LÊ/3 (Q/“eHs+Yí>*\ W\s):I 
cos\1Í:2/3(¶,u¡¿H - ÔLÀ) mn +cos\¬ {2fi› (¶/13 HS +\[(À) msn 

(4.5b)
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Onde definimos que: 

ão) = - [%«J›‹›>+ âz Jzm] 
e (4.6) 

-Í Í: J1(/\)” šg J2(À) 

A 
Obtida a energia livre por spin g(T,Ã,H,HS,mAjmè) = 

=%ínimíZada, podemos mostrar que a quantidade termodinamicamentecon 
jugada a Hs ë a magnetização alternada ms, pois 

~šT¡À¡H,HS¡mA)mB§ :Z <YnA-mB)/2

I 

` WÚÃAÀ 

Quando 0 parâmetro de ordem do metamagneto (ms) vai 

continuamente a zero, caracterizando dessa forma a transiçao de fa 
se contínua, podemos supor que seja arbitrariamente pequeno. Desta 

ú-‹ forma, ë possivel obter uma expansao da energia livre do sistema nu 
ma série de potências do parâmetro de ordem, em torno do ponto de 

transíçao. ^ 

Porém, para efetuarmos a expansão mencionada acima , 

ë necessãrio que a nossa energia livre dependa explicitamente de 

ms. Como a referida energia livre depende do campo magnético alter 

nado, e não do parâmetro de ordem ms, devemos então fazer uma trans 
formada de Legendre do potencial termodinãmico g(T,À,H,HS,mA,mB) pa 
ra um novo potencial ¢(T,ÀJlmš,mAm%) não acarretando nesse procedi 
mento nenhuma perda de informação nas propriedades termodinãmicas 

do sistema.
, 

Escrevemos então que: 

\“<T,›,H,m5) = <¿1('ñ z\,¬H,\›\z)+<5flzH5 - mz (4-8)

I
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Diferenciando esta nova função em relação a HS, e 

usando a equação (4.7) para eliminar HS, a energia livre pode ser 

escrita na seguinte forma integral: 

\P(T,>\¡H,l`(l5> 3-' WO + 3/U3 J H5 Clms › 

(4›9) 

onde ¢0 ë uma constante de integração. Note que, 

H 4(4.1o) 
3/U8 ams TINH 

Para obtermos explicitamente w em função de ms, pre 
cisamos expandir o campo alternado HS numa sëríe de potênciasú em 

torno de ms = 0. A expansão de HS em função de ms, pode ser obtida 
através das equações (4.5), as quais mostram que Hs(ms) ê uma fun 
~ . A ~ çao impar de ms e que m(ms) e uma funçao par de ms. Prõximo da li 

nha de transição contínua, onde o parãmetro ms ë muito pequeno, as 

expansões de HS e m tomam a seguinte forma: 

q/«BHS = 2om,+flbm‹Í”+ 6¢m,5+8¢\mz7x+.. . 14.11)

8 

_ 2 5 W\ :<><‹›+<><.z'“S+<><Lz'¬¬õL'-‹~‹><Grr1â+-- - (4.12) 

onde todos os coeficientes de ms são funções de T,À e H. 

Finalmente, a expansão desejada para a energia livre 

w torna-se: 

W (T, Ã, H,m,) f- Wo +<1(T,>~,H)mÍ+b(`T,z\,H) m,`*+ <:(T,À,H)w\Í°+ d('r,>~,H) msg +. ... 

(4.1s) 

As expressões para os coeficientes a,b,c....,ao,
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a2,....., são funções complicadas de T,À e H e podem ser obtidas ex 
plicitamente, substituindo as expansões (4.ll) e (4.l2) nas emxções 

(4.5). Efetuando-se as devidas manipulações algêbricas para se ob 
ter o desenvolvimento em sêrie de potências de ms no lado direito 
das equações (4.5), finalmente esses coeficientes podem ser determi 
nados. Como as expressões para esses coeficientes são muito longas, 
eles estão escritos explicitamente no apêndice 2. 

O comportamento da energia livre ;¢(T,À,H,mS), con 
forme Landau(lll4), pode ser descrito em termos dos sinais e'da mag 
nitude dos coeficientes a,b,c,d ..., possibilitando dessa forma, 

efetuarmos o estudo da transição de fase continua entre as fases pa 
ramagnëtica (ms = O) e a antiferromagnêtica (ms f 0). Uma vez que 

estes coeficientes dependem de T,À e H, podemos determinar as con 
dições fisicas para a ocorrência das transições de fase e dos pon 
tos críticos de interesse nos sistemas meumwgnêücos. A dependência 

A . 
-

_ em nosso modelo da força externa_Ã,atravës do parametro e (Xz) - 

-Z J (À) 
zíäƒäjí ,sugere que podemos variar a razão de competição entre as 

2 2 
interações ferro e antiferromagnëticas. 

Inicialmente, notamos que se a >0 e b,c ... 3 0, a 

finica fase possível para o metamagneto ê a fase mais simêtrica,pois 

a energia livre w(T,À,H,mS) apresenta um minimo para ms = 0. Portan 
to, šä;<àâ¡šà T À,H 

= HS = O implica que ms = 0, o que caracteriza 

a fase paramagnetica. 
_ _ 

Quando a < 0, b,c ... > O, os estados de equilibrio 

estãvel da energia livre podem ser obtidos minimizando~se o poten 
cial termodinâmico ¢(T,À,H,ms) em relação a ms. Encontramos que 

duas fases com magnetizações alternadas i mS(0) coexistem no plano 

fisico HS = 0, onde 

2 \/2 

nflfUfl~: ÇÍšZiiíÊÂ;;¿áQEl_ (4_14) 
Íôc
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Fica assim caracterizada a fase menos simêtrica 

(ms # O), neste caso, a fase antiferromagnêtica. As duas fases que 

coexistem tornam-se idênticas quando, 

Q(T,À,H)=0) b(T,>\,H)>o e \45=O (4.1s) 

Essa equaçao define no plano HS - 0, para um dado va 
lor de H e_À, uma temperatura crítica na qual ocorre a transiçao da 
fase antiferromagnêtica para a fase paramagnëtica. » 

. Na figura 3, vemos a linha de pontos críticos na 

qual as duas fases antiferromagnêticas tornam~se idênticas. Essa li 
nha de pontos críticos ê chamada na literatura de linha de NêeÍ1'3l 

abaixo desta linha temos a superficie de coexistência das fases an 

tiferromagnêticas. Ao longo da linha de valores fixos de T,À e H 

que passa atravês da superficie de coexistência, a magnetizaçao al 
ternada ê uma funçao bem comportada de HS, exceto na prõpria super 
fície; passando atravês da superfície de coexistência,mS passa de 

+mq(O) para -mS(0), o que caracteriza uma transiçao de primeira 
ordem.

T 
0>O 

0:0 

04.0
O

1 

/I, › H 
/¢ 

I' ° 
Q-×~°` 

Hs 

Figura 3 - Linha de pontos críticos e superfície de coexistência . 

Não estamos representando o eixo relativo ã força exter 
na ,Ã .
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Observamos que se a = 0, a equação (4.l4) dã o se 
guinte valor para a magnetização alternada:

2 
l'Y\5(O) :~ 

J 
Cl>O _ (4.l6) 

Íšc 

Obviamente se b > O, as magnetizações da fase antiferromagnëtica 
t0nFm*5eÍ%U&Ê5 a zero na linha de transição, o que caracteriza uma 

. ~ 4' a ~ transiçao continua para a fase paramagnetica. A transiçao ë contí 
nua atë o ponto no qual b = 0. Portanto, as condições: 

Q(T,›×,u)=oJ b(T,>×,H): Ó e c(T,>×,L\)>@j 
ç (4.17) 

determinam no plano físico HSV= 0, e para cada valor de À, um ponto 
no qual termina a linha de Nëel; esse ponto ë denominado na litera 
tura de ponto tricrÍtico(5'6). 

Pode-se mostrar que no caso em que b ¿(L a¿;d...> 0, 

ÓUGS faS€S antiferromagnëticas com magnetizações alternadas 

mS(0) = i (%%)¡/2, podem coexistir com uma fase paramagnëtica, o 

que caracteriza uma transição de primeira ordem ao longo de uma li 

nha tripla(l). Essas três fases se tornam idênticas no ponto tricrí 
tico definido anteriormente. 

Outro ponto critico de interesse, surge das seguin 
tes condições: ¡/¿ 

:__ “C '_-'_ › msmo) +<2d) ¡. HS O
J 

ca z Âlbd 
3 (4.1s) 

QT-O; C<o)~ \3)<Â>Q
) E o chamado ponto critico final(1 . Neste ponto duas fases antifer 

romagnëticas com magnetizações alternadas dadas pela equação (4.l8) 

coexistem com uma fase paramagnëtica.
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Podemos agora construir os diagramas para as transi 
ções de fase continuas em função da força externa À, nos planos HXT 

e m x T. A equação (4.l5), juntamente com a expressão para o coefi 
ciente a(T,À,H) dada no apêndice 2, nos fornece a equação que de 
termina a linha das transições de fase contínuas no plano H x T, na 

seguinte forma: 

Q/JB Hc (z\,T) z L KBT ln l+m<;(/\\ + 1-800 mcg) \{¿;\) › 3 A- mc(›\) 1+€(z\) . 

(4.l9) 
onde ' 

1/2 
` 

Q /\, I "' KBT
. m ( T) Li XWJ (4.zo) 

¶Essa ultima equação mostra como a magnetização varia 
ao longo da linha de Nëel em função da temperatura e da força exter 
na. Porém, a existência da linha de transições contínuas ë garanti 
da somente quando b > 0. Conseqüentemente, fazendo-se uso da eë 
pressão (A 2.2) do apêndice Z, a referida linha existirã somente aci 
ma de uma dada temperatura, ou seja 5 

.ks-¡-C (À) > {¿_ä_Ê_(M] WM ' 
(4.'z1) 

O parâmetro de "competição" e (À) pode ser escrito 

na seguinte forma: 

Ei(>×3 2 Í° 
É 

§1>:\ (4.22)
_ 2
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onde, 

go : “ãfl Jo: dbz 
) 

(4'23a) 

íl :(31 'fz Jo2).<I/GJ) 
) 

(41%) 

.šg I<¶í¿á¿ /yes \Ío2.).<J/Ga) . (4-23€) 

Seçk = 0, obtemos e(o) = eo, que corresponde ao pará 
metro da rede rígida. 

Como podemos observar, as equaçoes (4.l9), (4.20) e 

(4.2l) dependem da força externa À, através do parâmetro y(À), que 

pode ser escrita explicitamente na forma: 

W = ¡§z~ mz mf fa) ,\ 
, 

“-2” 

onde yo = ZIJO1 - ZZJOZ, corresponde ã soma dos parâmetros de inter
A cambio na rede rígida. 

Novamente, para uma força externa nula, À = 0, temos 

que y(o)_= yo, isto ë, quando não hã uma força externa aplicada so 
bre o sistema, os diagramas de fase obtidos são essencialmente os 

mesmos encontrados na literatura (veja por exemplp, Stryjewski e 

Giordano(3), Kincaid e Cohen(1)). 

Através das equações (4.20); (A 2.5) e (A 2.9) do 

apêndice 2, podemos facilmente obter a temperatura de Neel dependen 
te da força A a campo magnético nulo. Ela ë dada pela equação: 

K5Tb(Ã) :Z Y(À) 

ou seja,
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T\(Ã\ 3 Tp(0)+ /\ <§1_ fa) À 
) 

(4°25) 

onde ^==-z?%fl[§e TN(0) = yo/KB ë a temperatura de Nêel na rede ri 
gida. ' 

. Observamos desta forma que variando-se a força tenso 
ra sobre o sistema, a temperatura de Nêel cresce linearmente com 

esta fQrça_ Embora esse resultado tenha sido deduzido de uma manei 
ra simples, utilizando uma teoria de campo mëdio, ele corrobora al 

gumas medidas experimentais recentemente obtidas (veja por exemplo, 
Sugui Jr., S.S.(11)). 

A partir das equações (4.l7); (A 2.1) e (A 2.2) do 

apêndice 2 podemos determinar uma expressão para o ponto tricritico 
em funçao da força externa À. Temos entao que: 

_ 1 .
. KõTfW - Qi- kõTN(/\) (M6) 

Levando-se em conta que o ponto tricritico encontra- 

se sobre a linha de transições continuas, podemos determinar a mag 
netização e o campo magnético neste ponto, ou seja: 

~‹»{,(z\\ z J 1 
, (mv) 

(3&‹x))'/2

6 
. 1/2 

/U H Ã :_|_}( T \ 
_Í+(55(×\) _i-5(×\ÚÀ ,\ _ ga” 2 B* 

““ r›,â‹z×>""“W 
(4-28) 

Como foi dito anteriormente, a existência do ponto 

tricritico serã garantida somente quando a condiçao c(T,Ã,H)> 0 for 

satisfeita. Desta forma, podemos verificar que somente para valores 

do parâmetro e(À)> Ê , o diagrama de fase do metamagneto compressi 
» , . 

' 3 . vel apresentara um ponto tricritico. Se e(o) = eO> - , ou seja, tg
5 ,
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mos um ponto tricritico no sistema rigido, e a seguinte condiçao ë 

satisfeita:
Q 

31 Aí _ < _4Ã/2.52 
) 

(4_29) 
(35 5 (Ez 

notamos que o ponto tricritico persistirä até uma determinada força 
tensora crítica AC, dada pela seguinte expressão: 

ir z <%~fz>/(<,›¬;;~ fz) É fm» 
Portanto, ao se comprimir o metamagneto, o ponto tri 

crítico deixara de existir para forças_À > AC. Acima desta» força 
critica, surge o chamado ponto critico final, pois neste caso tere 
mos a = 0, c < 0, b,d > 0, de acordo com a equação (4.l8). 

Por outro lado, se os parâmetros do sistema satisfa 
zem ãs seguintes condições: 

'1 '2

6 

_ 

135 351' <i_ Ê? läé Íea \ I 
(4.31b) 

~ . A -¬ entao o sistema na ausencia de tensoes externas não apresenta ponto 
. 

i. 
. 

' 3 _ si
. tricritico, pois eO< - . Porem, aumentando¬se a tensao a partir de

5 
À - 0, atingiremos uma tensao critica_ÀC a partir da qual o metamag 
neto apresentará um ponto tricrítico. O valor de À¿ ë dado pela mes 
ma expressão apresentada anteriormente. Portanto, dependendo dos pa 
rämetros'do sistema em estudo, ë possivel a obtenção de pontos' tri 
críticos submetendo-O a pressoes externas convenientes. 

No proximo capítulo apresentaremos alguns diagramas
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.- ilustrativos dessas situaçoes e, em particular, estudaremos 0 dia 
grama de fase do FeCl2 que apresenta regiões de altas e baixas pres 
sões com comportamentos críticos distintos.

1
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CAPITULO 5 

DIAGRAMA DE FASE DE UM METAMAGNETO 

O diagrama de fase de um sistema antiferromagnëtico 
que possui uma forte anisotropia uniaxial, apresenta um ponto pecu 
liar denominado de ponto tricritico, o qual separa a linha de tran- 

sições continuas da linha de transições de primeira ordem(3)Ç Tendo 
jã estudado no capítulo anterior a transiçao continua e determinado 

onde esta linha termina, isto ë, localizado o referido ponto tricrí 

tico analiticamente, resta-nos então determinar os pontos de transi 

ção de primeira ordem, para podermos construir o diagrama de fase 

completo do nosso modelo compressível. 

Como a transição de primeira ordem ê descontinua, ou 

seja, coexistem duas fases com magnetizações distintas, nõs sõ pode
A 

remos 0bÍe'1ã através de métodos grãficos ou numéricos. fiEm nosso 

trabalho, 0bt€m0S a fronteira de fase de primeira ordem por meio da 

condição da igualdade das energias livres nas fases antiferromagnë- 

tica e paramagnëtica. Entretanto, poderiamos omstnúr o diagrama de 

fase completo utilizando somente este procedimento, pois como cons 

tatamos, os resultados analíticos obtidos atravës da teoria de Lan 

dau para as transições continuas são consistentes com a condição da 

igualdade das energias livres obtidas numericamente. 

Procedendo como no capitulo 3, e levando em conside 

ração que a fase paramagnëtica ë a fase mais simêtrica, ou seja, as 

duas sub-redes são idênticas, e, portanto, a magnetização alternada 

ë nula, uma vez que mA = mB = m, a energia livre por spin na fase 

paramagnëtica pode ser expressa na forma: 

qP(T,;,H,m)z-É \f{2@5h(fl¶»8\4P)j+ É pf] JJW J, ãaíew) ma) (5 _l)



32 

onde 

<3,uBHP z B, J,(,'\)+31.Iz(z\)Jm~+ ¶,uBH ) 
(s.z) 

e a magnetízação por spin da fase paramagnëtica ë escrita na forma: 

m z QM (/53/‹BHP) (s.:‹,) 

Escrevendo as equações (3.l1), (3.12), (5.l) e (S.2) 

em termos das seguintes variáveis reduzidas: 

_¡Éä;__:“£(>») e §{HzH :\¬(>\) 
, 

V (s.4) 
YU) WA) 

a energia livre por spin da fase antiferromagnëtica ê dada por: 

(šAF(f,>\,\¬¡mA,mB) :_ ;LÊ:\)UV1<2coóÍ¬(fl¶/USHAÕi__1n<2¢05l›\<fi¶/Á¡;Hgw+ 

+Â×š)_*(m,f+m,,2)A_._1V._._. m^.mB 
I 

(5.5) 
Ll [4 + am] 2 [J+‹S(^)] 

onde 

_ Á em fig/UBHA ~ mx {1_+_šZ\3mA~íÍ;ÊO\_šw\B+V\(>\)]) 
› (5.6a) 

_. \ `e(À\ _ _ä___ hu) /33%* M8 _ 'QQ KÍÍÊWMB ¿+¿<MmA+ 1 

_(5.6b) 

MA : Q/59/U8 HA) ) 
(5.7a) 

mB : 158% </›°¶/“B HB) 1 
(5'7b) 

e a energia livre por spin da fase paramagnêtica atravës da eqúçãoz
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g,,(f,z\,1«,m) z -t<z\) lnÍ2c‹>s¿¬(/29,»1zHp)]+ ~ mz, cw) 
onde 

: _I{'_..
_ /38/uB HP UM [1+6(M.m _¡. \f\(>\) , (5 9) 

Como um exemplo de aplicação, vamos tomar os seguin- 
tes parâmetros em nosso problema: ãl = 0.008, â 2 

= -0.02 e e(0)=l, 
\ .~ os quais satisfazem ã condiçao (4.29), ou seja, na ausência da ten 

são externa (À = 0) o metamagneto apresenta um ponto tricrítico. Po 
demos determinar a linha de transiçao entre as fases antiferromagnš 
tica e paramagnëtica para um dado valor da força À, ao se encontrar 
numericamente valores de t(Ã) e h(À) que satisfaçam ãs equaçoes(5.U 
e(S.3), e que por sua vez satisfaçam ã condição de igualdade das 

energias livres sobre a fronteira, ou seja, 

CjAF<t)>\¡h)rnÁ¡rnB)__ÊjP(_t/ >\¡hlrY\) 3: O 

Observamos que abaixo de uma determinada temperatura 

tt, coexistem duas fases, uma antiferromagnêtica com ms # 0 e outra 
paramagnëtica com ms = 0, o que caracteriza uma transição de fase

¿ 

de primeira ordem. Acima da temperatura tt, a transição torna-se 

contínua, uma vez que a única solução possivel na transição ê ms= 0 

035 fases antiferromagnëtica e paramagnëtica. Na figura 4, exibi 

mos esquematicamente o diagrama da magnetizaçao versus temperatura.
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Figura 4 - Diagrama da magnetização total por spin versus temperatu 
ra. Na linha de primeira ordem (tracejada), observa~se 
a coexistência de duas fases com magnetízações diferen 
tes, mA # mB. Na linha de transições contÍnuas(sÕlida) , 

temos que m = mA = mB . 

Para os parâmetros definidos anteriormente e tomando 
se TNCO) = S, cmwtnúmos o diagrama de fase H x T (figura 5), deter 
minando numericamente a linha de primeira ordem (curva tracejada)e, 
analiticamente, via Teoria de Landau, a linha de transições Conti 
nuas (curva sõlida). O comportamento das linhas de transições depen 
dem criticamente do valor da força externa Ã.
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0 Ponto Tricrífico 
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\ 
\ 1 J i l 0 5 no ls 2o

T 

Figura 5 - Diagrama de fase de um metamagneto compressivel para di 

ferentes valores da tensão externa. H (campo magnético ) 

e T (temperatura) estão representados em unidades arbi 

trãrias. 

De acordo com a equação (4.30), o diagrama de fase 

do metamagneto apresenta ponto tricritico até uma força externa cri 

tica Ac = 100 e acima desta tensão, passa a apresentar apenas o cha 
.« _ _ . 1 mado ponto critico f1nal( ). 

O sistema, na ausência de força externa ou sob a
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ação de baixas tensões, apresenta um diagrama de fase idêntico ao 
. - 1 . . _ - encontrado na literatura( ), uma vez que a inclinaçao da curva e 

sempre negativa, ou seja,(dH/dT)<0. Porem, para tensões ligeiramenà 
te inferiores que a tensão critica, o comportamento do diagrama de 

fase em torno do ponto tricritíco nao apresenta mais esta caracte 

ristica, pois nesta regiao observa-se que a inclinaçao da curva pas 
sa a ser posítiva((dH/dl)>0). Apesar disto, veriffixrsecnm nocüagnmm 
de fase, a passagem da transiçao de primeira ordem para a transiçao 
continua, nas vizinhanças do ponto tricritico,ë Suave e liga' Qu se3 

ja, a inclinaçao da curva ë a mesma nos dois lados do ponto tricri- 

tico. Este aspecto ë consistente com a literatura existente(3). 
,` - 3. Podemos mostrar que se - 

ln V35“* < ___~__. U5¿o› , 
w.1m Jam» -i i+ao› 

for satisfeita, a inclinação da curva H x T do diagrama de fase se 
rã negativa no ponto tricritico((dH/dT)t < 0). Em vista disso, op

t 
temos que a condiçao (5.10) sera satisfeita somente para valores de 

À inferiores a Ac, ou seja, talque e(À); 3,48/5. Entretanto, isso 
-. _ 

- 3 _ - nao implica que para - 5 e(Ã) 5 š¿í§ o sistema nao apresente o
5 

ponto tricritico, pois conforme vimos anteriormente, se e(À) ënmior 

que 3/5, o diagrama de fase apresenta o referido ponto. Porém, deve 

mos mencionar que para o hugrvahyde efk) indicado acima, o comporta 

mento do diagrama que apresenta o ponto tricritico ë semelhante ao 

diagrama que exibe o chamado ponto critico final (veja Kincaid e 

Cohen(l)). 

No limite extremo em que T = 0, os spins, na presen 

ça de um campo magnético externo, estão orientados antiparalelamen- 

te na fase antiferromagnëtica e paralelamente na fase paramagnëüca. 

Portanto, as energias por spin nessas fases podem ser escritas na 

forma:
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EA; (H/\,H,T=Ú) ___ Vi 
3-5 

+ Í32, 

N 
' 

2. 2 ' 

Ez» (À, Hnzo) Z _ 2,31 (À) _ az Jz‹>~L¿Ê¡/UBH _ 

› N 2 2.
L 

Na transição de fase, a condição EAF = EP deve ser 
satisfeita. Então, o campo magnético critico para uma dada força A 

e ã temperatura nula ë dado por: 

%/uB14c(>\¡'Tz0) :_ ,“ã¿ ÍZÚÚ) i(5.11) 

que pode ainda ser escrito na forma: 

H¢(z\,T=0) = KB ~ 
ÊT“('\) - (512) 

BQNB E5* 5('\)) 

Evidentemente, conhecendo-se os valores experimenta- 
is de HC(VÀ,T = 0), da temperatura de Nëel e do ponto tricritico , 

podemos determinar os parâmetros de intercâmbio, dentro do modelo 
proposto. 

A figura 6 ilustra Q comportamento da temperatura de 
Nëel em função da tensão externa À, calculada atravës da aproxima 
ção de campo médio (equação (4.25D. Este comportamento ë consisten 
te com algumas medidas experimentais existentes(l0'l1). 

A temperatura tricritica e a temperatura critica fi 
nal em função da tensão À estão ilustradas na figura 7. Podemos op 

servar que a linha de temperaturastricriticas termina na tensão cri 

tica_Àci= 100; a partir desse ponto, surge uma linha de temperatu 
ras críticas finais.

H
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~ - Figura 6 - Temperatura de Nëel em funçao da tensao externa. 

IOH' 

' ø ,røzz»øfz/øø1rr 'Iø 

w 'l' 
5 Q 

-- Temperatura Tricrftico (T¡) 
----- Temperatura Crítico Final 

' (flr) 

4 _ .ÍQ 0 ioo zoo 3oo
X 

Figura 7 - Temperatura trícrítica (Tt) e temperatura crítica final 

(Tcf), em função da tensão externa_À.
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O FeCl2 ë um metamagneto bastante estudado na litera 
tura(3). Devido ã existência de medidas acerca do seu diagrama- de 

- 
` 

. ~ O fase, onde sao levados em conta os efeitos da pressao externa(l )
, 

nos foi possível construir o referido diagrama (figura 8) ajustando 
os nossos parâmetros teõricos as medidas experimentais. 

Em nosso modelo metamagnëtico compressivel, consi 
deramos a açaovde uma força tensora sobre cada uma das linhas 

u 

de 

íons do nosso sistema. Levando~se em conta que as medidas experimen 
tais foram realizadas em função de uma pressão externa, inserimos 

em nossas expressoes esse parâmetro (P), como sendo igual ã força 
tensora aplicada sobre a area de uma célula unitäria de uma rede cfi 

bica simples, ou explicitamente, escrevemos que: ' 

P-YÀ/G2
u 

onde, “a” representa a distância interiônica média. 
O FeCl2 apresenta uma peculiaridade, que ê a mudança 

estrutural da fase romboëdrica em baixa pressão (FeC12)b p 
¡para 

uma fase hexagonal em alta pressão (FeCl ) . 

(3'17°18). Vettier, ., z Z A.p. , 

Alberts e Bloch(l0) determinaram experimentalmente as' temperaturas 

de Nëel e tricrítica para vãrios valores da pressao externa. Atra 
vês dessas medidas, obtivemos valores para os parâmetros de interes 

\ , \
' 

se, gl e az, utilizando a seguinte expressao, derivada a partir 

dos resultados do capitulo 4: 

4 TN(p› : 504' P 
3 {TN(p)`T‹t(P)J V 

1 " P 

Desta forma, na região de baixas pressões obtemos:
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(FeC12)b.p.; 

í1\"'_'_ ` K\3Q|^

\ 

ía zz - 0.275 à/kbaf 

A : 0.9565 K
I 

e na região de altas pressões:(FeCl2)A.p.' 

gi: O_O6265 l./Kbflr

\ 

Ãzz-o_oé›5L¡ 
_ 
1/kizaf 

A : 5,5 K
) 

onde 

_ 

' 2 - › 

§\ : 31 Ô! 
. 

C1 
e §` : 32. .Íz 

' ü 

Cla 
' 

1 
ãa J-oz GL 2 32 JOB. 

Conhecidos os valores experimentais de TN(0) e Tt(0) 
_ 

z-f"" 
\ ` 

na ausência de pressões, e com os valores dos parâmetros gl e š Z 

determinados acima para o FeCl2, podemos estudar o comportamento da 

temperatura de Nëel e da temperatura tricritica em fingão da pressão 

através das equações (4.22), (4.25)_e (4.26). Alêm disso, pudemos 

construir o diagrama de fase para o FeCl2 no plano H x T (veja figu 

ra 8), determinando a linha de transições continuas através da equa 

ção (4.l9), e a linha de transições de primeira ordem utilizando o 

mëtodo numërico citado anteriormente.
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` 
5 11 btemos os seguintes valores p 

Para o 

a equaçao ( . ), o
À de intercambio 

(FeCl2)b.p. 

Z2Jo2 

Z1J01 

ões externas. Surge uma mudança e 

0» 
' |o 2o ao 

do metamagneto FeC12 sob a ação 

strutural entre 

1 e 2`kbar(3°lO). O valor de g = 4,l(l8). 

S1St€ma na

I 

= - (5,817 

= (17,os 

ausência de pressões, e utilizando 

ara os parâmetros 

. kB) K 

. kB) K
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(FeCl2)A_p (* valores extrapolados para P = O Kbar)
* 

ZZJOZ = ~ (7,519 . KB) K- 
7\' 

zlJol = (l7,23 . KB) K 

Estimamos que para os valores da pressao externa aci 
ma de 13,66 Kbar, o (FeCl2)b P nao deveria apresentar mais o ponto 

tricrítico, surgindo possivelmente no seu diagrama de fase, o ponto 

critico final, uma vez que na região de baixas pressões, os parãme 
tros de intercãmbio deste metamagneto satisfazem ã condição (4.Z9). 

Evidentemente, nao ë possível uma Verificaçao experimental desta mu 
dança no comportamento do ponto tricritico, visto que nesta pressao 
critica, o Cloreto de Ferro jã se encontra na fase de alta pressão, 

e os parâmetros de intercâmbio, assim como os parâmetros do acopla
~ mento spin-rede, sao diferentes. 

¡ 

Também podemos estimar teoricamente a pressao críti 
ca para o Cloreto de Ferro na fase estrutural de alta pressão, po 
rëm, também nao ë possivel observar experimentalmente o término da 

linha de pontos tricríticos, pois, quando se atinge a pressao criti 
ca necessãria, o (FeCl2)A_p, já sofreu a mudança estrutural para a 

fase de baixa pressao. - 

Como podemos observar na figura 8, a temperatura tri 

crítica do Cloreto de Ferro na sua fase de baixa pressao, diminui 

com a pressão, enquanto que na fase de alta pressão, a temperatura 

tricritica aumenta com 0 acrëscimo da tensão externa. Este comporta 

mento pode ser explicado dentro do modelo por nos estudado, devido 
' ~ ^ 

ã variaçao dos parametros de acoplamento spin-rede quando ocorre a
A mudança estrutural. De acordo com os valores para os parametros §'l 

e ¿'2, nas regioes de baixas e altas pressoes, fica claro que quan 
do ocorre a mudança estrutural neste metamagneto, o acoplamento qún 
Í _ . _ . -rede no plano (do tipo ferromagnetico) sofre uma mudança no sinal, 

o que ocasiona o comportamento descrito anteriormente para a tempe 

ratura tricrítica.. '
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CAPITULO 6 

CONCLUSÕES 

Vamos tecer algumas considerações gerais acerca dos 

principais resultados obtidos neste trabalho: 

1) Ao se introduzir uma força tensora sobre o siste 
ma metamagnëtico, verifica-se que a razão entre as interações compg 
titivas ferro e-antiferromagnëticas definida pelo parâmetro e(À) = 

=-J1UJ/J2U),pode ser alterada em função da tensão externa. Determi 
na-se dessa forma, os diversos comportamentos críticos em seu dia 
grama de fase. 

2) O comportamento de TN(À) e Tt(À) ê, pelo menos 

qualitativamente, consistente com as medidas experimentais existen 

ÍBS. 

3) E possivel estimar-se uma pressão critica, a par 
tir da qual observa-se o desaparecimento do ponto tricritico e o 

surgimento do ponto crítico final. Como o metamagneto por nõs estu 

dado, o FeCl2, sofre uma mudança estrutural da região de baixa para 

a de alta pressão, essa pressão critica não pôde ser observada expe 
rimentalmente. No entanto, nossos resultados sugerem que essa pres 
são crítica poderia ser observada em metamagnetos com razão de com 

petição prõxima do valor 3/5. 

4) O FeCl2 quando passa da regiao de baixa para a de 

alta pressão apresenta uma mudança no comportamento da linha de tem 

peraumastricriticas em função da pressão. Nossos resultados indi 

cam que isso pode ser explicado em termos do acoplamento spin -rede 

neste cristal. 
No presente trabalho estudamos apenas os aspectosglg 

bais do comportamento metamagnëtico (diagrama de fase). Portanto ,
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_5s_ (D para uma lhor compreensão dos sistemas metamagnéticos compressive 
is, sugerimos que os seguintes problemas sejam estudados: 

Í 1) Avaliar o comportamento crítico nas vizinhanças 
dos pontos tricríticos e de Néel, através de uma análise mais rigo 
rosa, baseada por exemplo, no esquema do grupo de renormalizaçao. 

2) Estender o estudo realizado neste trabalho para 

outnos valores de spin, o que evidentemente seria mais realista pa 
ra tratar alguns cristais metamagnéticos. Também poderiamos conside 
rar um modelo onde incluissemos uma anisotropia uniaxial de íon uni 
co relativamente alta, e tratã-lo como um sistema de spins de Hei 
senberg. 

.
, 

3) Determinar o comportamento donmtamaguno na região 

de bãíXaS temperaturas, utilizando-se por exemplo, expansoes em 
I 

, 

z o n Q 0 onda de spin, para verificar se esta teoria poderia prever no plano 
H x T, ollento decréscimo da linha de transiçoes com a temperatura, 
que é observado experimentalmente. 

Q 

4) Estudar um modelo magneto-elãstico que seja mais 

realista, no sentido de se levar em conta as tensões de cisalhamen- 

to finitas existentes entre as cadeias magnéticas.

I

I

|

¡
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APÊNDICE 1 

EQUIVALENCIA ENTRE OS ENSEMBLES CANÕNICO E O DE FORÇAS

A Neste apendice mostraremos a equivalência entre os 

engmmfleg Canônico e o de forças, calculando a função de partição pa 
ra um sistema magneto ~ elástico unidimensional em dois casos dis 
tintos: ' 

19) Manteremos constante o comprimento da cadeia de
A íons (ensemble canonico). 

2°) Permitiremos que o comprimento da cadeia de íons 

seja variãvel e submetida a uma tensao externa (ensemble de força). 
Calculando-se a funçao de partiçao nos dois casos , 

podemos verificar que os dois ensembles sao equivalentes, pois uma 
_. ~ funçao de partiçao pode ser obtida a partir da outra, através de 

uma transformada de Laplace. 

a) - O modelo magnëtico-elästico unidimensional 

Consideramos um modelo de Ising unidimensional na 
,... A presença de um campo externo, no qual a interaçao de intercambio en 

tre spins vizinhos depende da distância entre estes. Vamos tomar o 

seguinte Hamiltoniano modelo: 

ÍF/ 
“Í” É 

(v 

Ç>-

z 2. LN 

H I *L ¢<“ó` *J-1 ) 'Z 3 <“‹1`xó-‹)6Á¢ó-F Ê!/*BH Z G5 › 
': ==l fl:1 á:Ô 

(A 1.1) 
onde Pj representa o momento do íon de massa m localizado na posi 
ção Xj da cadeia linear e ¢(Xj - Xj_1) representa a energia de
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interação elãstica entre os íons situados nas posições xj e xj_l . 

Assumiremos um potencial harmônico da seguinte forma: ¢ (X) = od + 

+%G(x%%)2, ¢O e G sendo constantes positivas. Nessa expressao ao 
4 . l ^ . 4 . . , e a distancia media entre os spins na temperatura To. Assumiremos 

~ . ^ A - 
I . . . tambem; uma aproximaçao linear para o parametro de intercambio, ou 

seja, d(x) = JO + Jl(x-ao), com Jo > 0 e Jl < 0. As variaveis ' de 

spin oi, podem assumir apenas os valores 1 1, e o ultimo termo no 

Hamiltoniano representa a interaçao dos spins com o campo magnético 
H. 

_

. 

ú 

Levando-se em conta estas considerações, o Hamiltoni 
\›

' 

ano do modelo proposto assume a seguinte forma: 

É 

V 

>Í= )~|°+H1 , (A 1.2) 

onde 

i 

t .Ã it 
A _: M(¢°*%4%2%«%`LQÔ2p%%ú'@%HZ4G5J 

Á=l fl=o 
(A 1.3) 

ífl 

io.

, 

§‹››¬i

Z 
+

_

À

Z N
Z 

ë ltoniano do sistema rígido e, 

Hp: ` GQOZ (;¿3"xá'15 'Ê' Z<X5`7‹3~1)'J1>:<%4V_x¿'J)G/3G¿-1
¡ = âf› à=1 W 

ë o Hamiltoniano magneto~elãStico. 
¡ 

L 

(A 1.4) 

šäfi 

b) - Íons oscilando numa cadeia de comprimento constante - ensemble 

I canõnico 

Para efetuarmos uma conexão entre o Hamiltoniano 

(A 1.2] e as propriedades termodinãmicas do sistema, vamos trata-lo
1
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A no ensemble canonico. Como desejamos manter constante o comprimento 
da cadeia de íons, fixamos o fin1dermm.dauextremidades (xo = 0) e in 
troduzimos a função 6 na função de partição, definida neste ensem 
ble como: 

2Í(Íaj{H)=;ã:JTTCHâ @×PÍ73H1«§<×N_hMÕ J(Al-S 
{5`¿1§ 

5:1 `: H

Z 
Í-'ZÍZ Q. 

¿; 

3V= 1/KBT, "N.a" ë o comprimento da cadeia e "a" representa 'a dis 
täncia média entre os pares de íons na temperatura T.

, 

Utilizando a seguinte representação para a lfunçao 

delta:
, 

<§(›<“-\~lc|)='šT¡ LDCÍK €×p{,Lfi)<( 
r 

(xa-›<¿_,>.-Nq>} J (A 1.6)

8 
:Mi 

podemos escrever que, 

;z(T,Q,'A,~)z¿/2%; <z×P(«/â›4°1.1,1_,_ , 

Wii ~

. 

-«í-Z"}é __ ..-Ú-
I onde 

15 :Í Tí Chã e›<pÍ_°¿/i z -í- (A 1.7) 
m __mi:_] 3

, 

M: 
a§U

N 
L`_s 

/"S 

ha 

:D
3 =2 

Lx

8 
8k:j;8 

D. 

_.¿É 
L» 

,vz 

F5 IE: Lëdk e›<p¶_-,¿fi.}<.Ncø][ : 
e›'<ç›Y-Í c*/¿Z+ d¿7¿U ä 

(A 1.8) 
bn 

Í. Nas integrais acima, definimos as seguintes variaveis 

relativas: - 

I ?Q¡-q J: iI2¡.'_¡¡N~
I
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1G _ c= fiá- e C\¿=/ó*(~GC1z,~J¿6¿G¿_J_;_K) _ (A1.9) 

Essa mudança de variáveis ë possível, pois o Jacobiano da transfor 

mação ë igual a l. 

Completando-se os quadrados nas coordenadas yj , as 

integrais definidas em I2 tornam-se simplesmente integrais gaussia- 

nas nas j-variaveis independentes. Lembrando-se que Oj assume somen 

te os valores il, e passando o intervalo deintegmçao em K do .eixo 

real para o eixo imaginário, deslocado por uma constante real 9 

(9 # O), obtemos:
_ 

¿ N/2 
V

2 
1 .- /3 ¿¬l|Tm 

(ze) @»@âefl1~‹«âz;>)) ~ 
em» 

_ 

(A 1.10) 

\ .- Jdâ e×P{/sN[(q-az,)s+2Í-¿52+ 
/im 

ln Z¡(ƒ, 5,¡1}N)¶} , 

Gmíoo 

onde, 

Z1(T,S,H,N):_2__: ÊXP [`/5 Hi {5/H›N)1 ¡ 
(A 1'1l) 

Mk N N 
.... -*x ~_\ 

)'i¡<5z"¡,'\Ú = " M5) 6151'-1 " É/“BH Zz Õ) , (A 1.12) 
1' 3:0 

J-(5) : ×T(Qo"'Ê"):JO-~`]ä'*5 . (A1_13) 

Como os coeficientes na integral em S são Cda.vdrdem 

do comprimento da cadeia de íons, podemos considerä-los tão grandes 

quanto necessarios, para a resolução da integral em S através do mš 
todo do ponto de Sela(19). Resolvendo-se essa integral obtemos: 

N/a ,3 

z (1-,a,H,~) z aq» L-/›>N (QM - §'¡,<1sf<«1s1>2))}2,1 <1f,‹:‹.z,H,«›), 
` 

` 

(A 1.14)
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onde, 

.¬ ._ N N 
ZI(T,QR,H,kI)=2_| e×p{~flL~3(<1,z)Z¶ó¿_J-¶¡JBH Z QM ,(A 1.15) Mi 3 1 5 ° G' = : 

ë a função de partição do modelo de Ising unidimensional, com um es 
paçamento interionico efetivo, 

QR: Q..ÃG*.<6¿6¿_¿> (A1.1ó) 

O espaçamento efetivo depende da temperatura através 
da função de correlação entre os spins vizinhos. A função de parti 
ção para esse modelo de Ising unidimensional pode ser resolvida exa 
tamente, empregando-se por exemplo, o método da matriz de transfe 
rëncia(8). 

c) - Ions oscilando numa cadeia de comprimento variável - Ensemble 

de forças 

A fim de levarmos em conta a possibilidade de 'a ca
A deia ionica ter seu comprimento variãvel ã temperatura T, introduzi 

remos uma força tensora_k que agirã sobre o sistema magneto-elãsti- 

co unidimensional. Sendo assim, devemos inserir no Hamiltoniano 

(A 1.2), o trabalho devido a esta força tensora. Portanto, 

É (T,>\,H,N) I + /\\-><N (A 1.17) 

Impondo-se a condição que uma das extremidades da ca 
deia seja fixa, por exemplo, xOV=`0, e escrevendo que,
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IL 
XM I šgíç <×¿" X3-1) , 

:›=› 
o Hamiltoniano anterior assume a seguinte forma: 

)°1(lÇz\,H,N) = )'Í<>+H¿ , (A1_1g) 

onde,){o estã definido pela equação (A 1.3) e, 

N 2 N N N 
H2:2:1i_KGa°_À)Z (×J"×¿ J>+'G§2~_:Q<A“>Í1 :fil Z(%1`× 1>G¿`6¿' › _ - J~ ._ 

fl Em - à=1 fl *à=1 1 

- [A 1.19) 
Podemos calcular a função de partição deste modelo 

no ensemble de pressões, na realidade, ensemble de forças,. muito 

mais facilmente que no caso anterior. Neste caso, a função de parti 

çao ë dada pela seguinte expressão: 

Z (T,>\,Ll,N) :Z da Fl cbq expífl)-i('T, >×, \4,'\*)) .(A 1.20) 

as fl H1 

--ú Introduzíndo na expressao anterior o Hamiltoniano da 
do acima, equações (A 1.18), (A 1.19), e efetuando uma mudança de 

coordenadas do tipo yj = xj - Xš;l, com xo = 0 e j 
= 1,2, ...., N, 

e alëm disso, observando que o Jacobiano da transformaçao ë igual 

a 1, a função de partição acima, torna-se: 

¢_>» if 

Ímz /¬«
N Z(T>)Hm)~(-2Í~“1)N/22 e Í/3)* fcíllí dv-e - c ¢\~ "' _ 

/3 ml 
XP O 

eo 

da XP; y°+ m>}) 
onde, _ 

(A 1'2l) 

6 dá:/~š(~GÚ‹›"J¿¡ 

Resolvendo-se as integrais na equaçao anterior, obte 

mos finalmente que:



51 

N/2 
¿~;1 2 2

_ 

: +Qz›/\“äš\-G 
} } 

Z,I<T,>\,H,N)) 

onde (A 1-22) 

GJ 2 =o á 

(A 1.23) 

. fl là, 
Z,<m,H,‹«)= <-2›‹z›§~fiL~í<°››2_. <<â@,-r gw _2_ <â1} , 

Ó 1 3 

ë a função de partição do modelo de Ising unidimensional, no qual o 

parâmetro de intercâmbio depende agora da força tensora através da 

equação, ›

* 

a¿,= ao - À/G 

d) ~ Equivalência dos ensembles 

Podemos mostrar que as funções de partição calcula 

das anteriormente, equações (A 1.14) e (A 1.22), são equivalentes . 

Mostraremos que a função de partição do ensemble canõnico pode ser 

obtido a partir da função de partição do ensemble de forças através 

de uma transformada de Laplace. Portanto, podemos escrever que, 
.A 

e+ia>
, 

L(T,Cl",H,N)=š-ñ}€5<PD5;“fG-ÃlZ(T.NH,N>ÔÃ 
) 

(A 1.24) 
V6-ivo _` 

, 

1 

' 

'

. 

onde L(T,a,H,N) ë a transformada de Laplace de Z(T,À,H,N). 

. 
Temos então: =

V 

. 
V e+¿u> 

2 MQ 
\_ (T,q¡H,N) z g×P{-/,ZN (çzšo - exp {fiM ¶:(o._Q‹›)z\ + 

ne-ioo

2 
.¡. _š\ê_¬zÃšiT\s 

ln Z1(T,z\,H,N)H 
_ 

(A 1.25)
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A integral em À ë semelhante ã integral encontrada 
na equação (A l.l0). Sendo assim, utilizando o método do ponto de 

sela, obtemos a seguinte expressão para a transformada de Laplace 

de Z(T,À,H,N): 

2 
Nfia 

L (T,Q,+|,u) e×P{-/2~{¢<‹›› -25-š(1+<ó¿zó¿_J>2))} Zi (man) . 

4 (A 1.26) 

O resultado obtido acima mostra que L(T,a,H,N) ë exa 
tamente igual ã função de partição calculada no ensemble canõnico , 

ou seja, as funçoes de partiçao calculadas anteriormente sao equiva 

lentes. 

Para se obter as informações termodinâmicas` deseja 
das, podemos escolher o ensemble no qual os calculos sejam os mais 

simples possiveis. Em nosso trabalho, o ensemble de forças foi o es 
colhido devido ã simplicidade dos cãlculos envolvidos, assim como 

também o parâmetro À, que aparece na transformada de Laplace, pode 

ser identificado como sendo a força tensora aplicada sobre o siste 
ma.



ÍAPENDICE 2
. 

‹ 
-

, 

EXPRESSÕES DOS COEFICIENTES DAS EXPANSÕES DE gpBHS e de m 

Ê>E_b(T,>\,H);=-_ _ @,.Q_2_ ÊLÇQ ‹><¿ 5en\n e 
6 | H 

cEC(`1`,>\,H)= -_@_ 
HS 18 3 
_/§>__ (SÊÀ) (‹>‹¿)Zcos\¬ et-> _ ÊQQ <><q5en\¬ 9, 
6 6 

+
A 

dz d(T,z\, H) z _ .nÍ+Â flÍ-l;>__ (/ó*'_f1L'-2/ê›3_(L3)_ 
\8O É 650 

/IÉNLN

N 

+ É 
L1 

L . 

'-1 5 3 H 3 Z .‹>.+@_.‹L_fz_õ(ôfl-flfJ+ 

.._z---f "' 

__ __ /szƒlac .¡.<_â_ 5, c- LI/%Zb2).(L ̀ + 2/3 ba.. 

(A z 4) 

/fõÊz\><‹›‹z›íL gõxaàâenhé +
8 

o<¿O(‹_¡ CÔSh Ô J 

<><O;_<><° (T,>\,H)= õengwê /(í+ cos\1©> 2 Í<3\wÁÊ2\), 
(A25) 

_ Ã 
2/529-2 

_, 040 «ZE ‹><2 Ê: 

2/à gm) +(1+ wâh 9) 

CI;-'-=O(T,>\,H')='-\-~ (1+cosÍr\ 9)-_-YÂÕ) J 
(A2 1) 

4/à 2 

(A 2 2)
J 

(A 2 3) 

) 
(AZ6)
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<X¶É<×q(ÊÃ,H): 1» e í{<fi§§Q) + 
Êfiš (J+ Gosh 6)) 

+@2óÊ,\;) â‹›<z mas - Qfiíof) ‹›‹¿ ._ (A zw 
_;¿1«L« 2 22 a 

__ 
_ .Q + Íéfd + Õ(/\) (ola) cos\n6)}0<z›} j 

<><¿â@<6(T,>«,H)sz í _d _[_É1__flé.OÍ.+ 
Qfi 5(/\)+(Á+co`›\n6§ '15' 

+ ;_g /ffzgb Jr 32/3252+ 21~\g2_(z«<;¶ ‹><O __" 
5 - 

q 2 2 
(A28) 

__ É/5“,Q + lóp .‹».à>+<zzƒó<»› webs _. 

_ img õÊ^}(‹›‹z>2Jz><¿ _ ízzøfzf.. L‹ (@2óâ>‹›<O+
3 

_¡_ Ô Õ(À\ 5€n\'\6> °<'z-z¶ '0<L,} J 

onde definimos que: 

6 E ea (T,,\, H): 2(à[c5fi‹BH - 5(z\\°<,,) (A 2.9) 

_Q_z _Q(T,x,H)z2c1(T,>~,H)+X(z\) 
0 

(A z.1o) 

sendo BÀ= 1/KBT e as expressões de ö(À) e y(À) estão definidas na 

equação (14 . 6) .
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