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RESUMO

Neste trabalho serd estudado a magnetizacao de platd no modelo de Ising competitivo uni-
dimensional com interacdes de primeiros e segundos vizinhos em rede linear, através do uso da
teoria do campo efetivo (EFT) por meio da técnica do operador diferencial com aglomerados de
um spin e dois spins. O modelo de Ising unidimensional é estudado com interacdo competitiva
antiferromagnética J; < 0 entre os primeiros vizinhos alinhados antiparalelamente com o spin
do sitio central, e interacdo ferromagnética ./, > 0 entre os segundos vizinhos alinhados para-
lelamente. Com auxilio da utilizacdo do formalismo da teoria do campo efetivo, com base na
técnica do operador diferencial, serd discutido quando ocorre a formagao de plato influenciado
pelo parametro o = i—f Este parametro serd avaliado com valores de baixo campo magnético,
em que se espera investigar a presencga de platd. A partir do campo magnético critico (h > h,),
espera-se encontrar o campo de saturacio hg, correspondente a magnetizacdo de saturacdo, e
de modo equivalente, para valores do campo magnético i abaixo do campo de saturacdo h,

(h < hy), verificamos a existéncia de campo magnético critico h. para o modelo estudado.

Palavra-chave: modelo de Ising; interacdes competitivas; magnetizacao de plato.



ABSTRACT

This work will study the magnetization of the plateau in one-dimensional Ising model with
competitive interactions of nearest and next-nearest-neighbors in linear network, through the
use of the theory of effective field (EFT) using the technique of differential operator with clus-
ters a spin and two spins. The one-dimensional Ising model will be studied with competitive
interactions antiferromagnetic, .J; < 0 between the nearest-neighbors aligned parallel to the
central site spin, and interaction feromagnetic .J, > 0 between the next-nearest-neighbors. By
using the formalism of effective field theory, based on the technique of differential operator, will
be discussed when formation occurs plateau influenced by the parameter o = i—f The parame-
ter is evaluated with a low magnetic field, where it expects to find the presence of plateau. From
the critical magnetic field (h > h.), one expects to find the saturation field h, corresponding to
saturation magnetization and below this field (h < h.) we verified the critical magnetic field k.

for the model.

Key-Words: Ising model; competitive interactions; magnetization plateau.
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1 INTRODUGCAO

O estudo da magnetizacdo em sistemas de baixas dimensdes tem sido objeto de muitas
pesquisas na literatura, desde o artigo pioneiro de Bethe (BAI; CHEN, 2012). Os platores de
baixa dimensionalidade de spins, em baixa temperatura, t€ém atraido atenc¢ao de pesquisadores,
em que estudos tedricos e experimentais foram feitos para compreender a formacgdo destes e o
interesse da fisica de baixa energia em sistemas de spins unidimensional, tais como: sistemas-
Haldane, escadas de spins e gapped spin-Peierls (BAI; FEI CHEN, 2012). Na maioria dos
artigos tedricos, os platores na magnetizacao foram obtidos para vérios tratamentos de modelos
de spins, como exemplo, cadeias ndo homogéneas - Heisenberg (HIDA, 1994), escadas de spins
(CABRA, 1997), bem como para modelos bidimensionais (KUBO, 1997). Na sequéncia, antes

de explorarmos a andlise de estudo de platd, veremos uma nota sucinta sobre magnetismo.

1.1 NOTA SOBRE O MAGNETISMO

A origem do magnetismo € um dos topicos de essencial importincia para a pesquisa bésica,
tanto em materiais isolantes, quanto para materiais metalicos e suas ligas. Entre os metais e
isolantes existem caracteristicas bem diferentes, pois os momentos magnéticos t€ém sua origem
na estrutura bdsica que constitui os materiais. Os momentos magnéticos dos fons dos isolantes
estdo localizados e fixos na rede cristalina, enquanto os elétrons dos metais ocupam estados
de bandas largas de energia, onde estdo associados aos elétrons, podendo se mover sobre toda

superficie do material.

O comportamento magnético de um material € determinado pela forma como os spins in-
teragem, e se as interacdes sdo despreziveis podemos chamé-lo paramagnético, ou seja, na
auséncia de campo externo, a orientagao dos spins € desordenada, nao havendo magnetizacao

espontanea. A fungdo de resposta ao campo magnético, a susceptibilidade x, depende da tem-

¢
T

peratura pela lei de Curie x =

O tipo de interac@o pode auxiliar a entender e distinguir as varias formas de alinhamentos
entre os spins, que a campo zero pode se apresentar como isolantes, sendo as interagdes descri-
tas no hamiltoniano de Heisenberg (H = —2 ) ngzgj) em que o parametro J;; representa a
integral de troca entre os vetores de spins S e S? Quando se tem J;; > 0, verificamos que a
configuracdo minima de energia € a de spins alinhados paralelamente, gerando um acoplamento
ferromagnético, em que existem pequenas regioes denominadas de dominios. Se aplicarmos um
campo magnético externo, os momentos de varios dominios vao se alinhar ao campo e surgir
propriedades magnéticas importantes. Para J;; < 0, os spins tendem a ficar antiparalelos e o
acoplamento é denominado de antiferromagnético, sendo que o alinhamento antiparalelo anula

o momento magnético do material. H4 outras formas de acoplamento, além das ja citadas acima.
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Por exemplo, pode-se ter um alinhamento antiparalelo, em que nao hd um cancelamento total do
momento magnético, pois os valores dos spins sdo diferentes. Esta propriedade é denominada

de ferrimagnetismo, e o acoplamento ¢ chamado de ferrimagnético.

Abaixo da temperatura critica 7, (temperatura de Curie), pode ocorrer o comportamento
ferromagnético, e acima da temperatura critica, o comportamento do material se torna para-
magnético, em virtude da agitacdo térmica. Dentro de uma mesma molécula (intramolecular)
ou entre moléculas adjacentes (intermoleculares), o acoplamento dos spins podem ocorrer ape-
nas abaixo da temperatura critica. O ordenamento magnético pode ficar fortalecido, se houver
interacao intermolecular presente em sua estrutura. Por outro lado, a interacdo intramolecular é
caracterizada pela interacao entre os orbitais, que se baseiam num acoplamento ferromagnético,
em que os orbitais ortogonais nao se sobrepdem. O acoplamento pode se dar por meio de
interacdes de configuracdes em que os spins estdo mais afastados, haja vista que toda a funcao
de onda do sistema deve ser levada em conta. Podemos citar a interagdo dipolar entre os spins

como outro acoplamento a longo alcance.

As interacdes moleculares que aparecem entre os spins a baixa temperatura podem produzir
acoplamento ferromagnético, antiferromagnético ou ferrimagnético. A seguir, faremos uma

descricdo de sistemas magnéticos.

1.2 SISTEMAS MAGNETICOS

Certas substancias apresentam propriedades magnéticas, em que Pierre Weiss, no inicio do
século XX, prop0s-se a descrever o magnetismo quantitativamente. Os materiais foram deno-
minados de ferromagnéticos, sendo que a teoria de Weiss era capaz de explicar esta propriedade
qualitativamente. Na temperatura ambiente, estes materiais apresentam uma imantagdo natural,
também chamada de magnetizacdo espontinea, abaixo da temperatura critica 7, (temperatura de
Curie), e por isso poderiam ser utilizados como imas permanentes, tornando-se paramagnéticos
para T > T, (na magnetizagdo nula). O principio basico da teoria de Weiss estabelece que de-
terminado fon do material associado com um tGinico momento magnético interage com o restante
do campo do cristal, o qual Weiss chamou de campo molecular, este é proporcional a média dos
momentos magnéticos do material. Apesar de ter sido descoberta vérios anos antes do modelo
atdmico de Bohr, a teoria de Weiss ainda ¢ de muita importancia para investigagdes magnéticas

interagentes.

Por exemplo, o elemento ferro perde a imantacdo natural, quando atinge a temperatura de
Curie a 770°C, niquel com T.(Ni7) = 358°C' e cobalto com 7,(C'o) = 1122°C. Na figura (1),
¢ exibido os comportamentos das magnetizacdes em fungdo da temperatura reduzida TZC para
os compostos de ferromagnéticos formados pelos elementos mencionados acima. Comparando
os resultados experimentais para compostos que se tem estrutura com Fe, Ni e Co, nota-se

que na figura (1.1), € mostrado uma tendéncia ao comportamento universal da magnetizacao
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média normalizada % com seus respectivos valores de saturacdo, em funcdo da temperatura
normalizada com a temperatura critica % em que se observou que a universalidade préximo da
criticalidade 7" ~ T, € mais consistente. Nota-se também, que o sistema sofreu uma transicao
de fase em T' = T, da seguinte forma; para 7' < T, tem-se uma fase ordenada com menor
simetria, que € a fase ferromagnética, e que para 1’ > 7., tem-se uma fase de maior simetria, a
fase paramagnética. Neste caso, podemos afirmar que o sistema sofreu uma quebra espontanea

de simetria.

Figura 1 — Comportamento das magnetiza¢des espontaneas dos compostos formados por Niquel (Ni), Cobalto (Co)
e Ferro (Fe).

Fonte: PATHRIA (1996).

Virias propriedades magnéticas dos compostos ferromagnéticos, como MnSb, CrTe, CrO,,
EuO ndo podem ser descritas qualitativamente pela teoria de Weiss, visto que apresentam sérias
inconsisténcias do ponto de vista quantitativo. Segundo Weiss, 0s momentos magnéticos inte-
ragem dentro dos materiais fornecendo um ordenamento magnético, cuja energia de interagdao
€ do tipo dipolo-dipolo. Entretanto, esta energia dipolar, expressa por AF; ~ Z—j onde p € o
momento magnético do fon e a € o parametro de rede, ndo consegue esclarecer fisicamente os
altos valores para 7.. Seguindo a andlise qualitativa, pode-se supor que, nos compostos fer-
romagnéticos, o ordenamento ocorre porque a energia de interagdo exibida e representada por
A E; é muito maior do que a energia térmica kg7, em que kg € a constante de Boltzmann, ou
seja, AE; >> kgT. Na figura (1), nota-se que o comportamento da magnetizacio decresce
a medida que a temperatura T cresce, ou seja, a ordem € destruida quando chega a 7, pois
AFE,; ~ kgT, (a energia térmica € da mesma magnitude que AF;). Entdo, utilizando 1 ~ up,
em que /5 é magnéton de Bohr, @ ~ 14 e encontrando 7, ~ 10~k muito abaixo dos resul-

tados experimentais que mostram 7, ~ 103k. Nota-se que a interacdo magnética entre os fons
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dos compostos ferromagnéticos', niio se originou do forte magnetismo microscépico para altos

valores de T..

Sabe-se que o spin com seu momento angular é uma propriedade intrinseca do elétron,
o qual é o responsédvel pelo magnetismo. Fazendo uma sintese do magnetismo presente na
matéria, pode-se ter duas origens. Uma devido ao magnetismo localizado, no qual os spins
localizados sao denominados de isolantes, e outra com o magnetismo itinerante, encontrados
nos metais, que € correspondente aos elétrons em movimento, também utilizada por Resende
(1996) e Anjos (2012).

Nesta dissertagdo, nos restringiremos ao modelo magnético no tratamento do modelo de
Ising unidimensional com intera¢cdes competitivas, com o principal objetivo de analisar a existén-
cia de platores. Na secdo seguinte, veremos uma descricio mais detalhada sobre as fases

magnéticas.

1.3 FASES MAGNETICAS

Existem diversas fases magnéticas, em que de acordo com a origem microscopica de
sua magnetizacdo, serdo classificadas de acordo com suas interagdes internas, como exemplo:
Diamagnetismo, Paramagnetismo, Ferromagnetismo, Antiferromagnetismo e Ferrimagnetismo.

Nesta dissertacdo vamos nos ater as fases magnéticas acima.

1.3.1 Diamagnetismo

Os materiais chamados diamagnéticos, ndo possuem dipolos magnéticos permanentes, isto
€, seus dtomos ou fons possuem camadas completas, tais como os gases nobres. O momento
angular total apresentado € nulo (j =[+5 = 6), todavia é possivel induzir dipolos magnéticos
nestes materiais pela acdo de um campo magnético externo, sendo L 0 momento angular orbital
e S o momento de spin (RESENDE, 1996).

O diamagnetismo do bismuto e antimonio, foi observado primeiro por S.J.Brugmans em
1778, e posteriormente, estudado e denominado por Michael Faraday em 1845. Faraday che-
gou a conclusdo de que alguns elementos e quase todos 0s compostos exibem um compor-
tamento negativo. E ele estava correto, pois todas as substancias possuem uma contribuicao
diamagnética. Pode-se ver que a variacdo do momento angular orbital dos elétrons € induzida
pela aplicacdo do campo externo, uma vez que a variagdo de campo magnético resulta numa
corrente induzida que tende a se opor a esta variacdo, criando um campo oposto ao aplicado. A
aceleracao ou desaceleracdo dos elétrons dos 4tomos, vem do intenso campo magnético, sendo

uma maneira de se opor a a¢do do campo externo em acordo com a Lei de Lenz 2. Sendo este

' Ainteracdo dipolar nem sempre est4 presente nos compostos magnéticos, pois ndo explica o forte magnetismo,

sendo de natureza intensamente fraca.
De acordo com a lei de Lenz, a corrente induzida em uma espira tem um sentido tal que o campo magnético
produzido pela corrente se opde ao campo magnético que induz a corrente.
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fendmeno fraco, pode ocorrer em qualquer dtomo, porém somente aparece quando nao exis-
tem dipolos magnéticos no material (REITZ, 1982). Para valores da susceptibilidade negativa,
como € o caso da prata e cobre, e também, valores da ordem de 107° para solidos e liquidos,

10~ para gases, podemos classifica-los como diamagnéticos.

O diamagnetismo apresenta uma caracteristica importante, que € o momento por unidade
de massa em um determinado campo, sendo constante para uma substancia sobre uma ampla
oM

regido de temperaturas. A resposta magnética (%) nos materiais diamagnéticos € negativa.

O momento de um dipolo magnético é dado para Z elétrons por

B Ze
il = —=wp’, (1.1)
sendo que p? = 7° + 7* é a raiz quadrada do raio médio da projecdo da drbita do elétron,
no plano perpendicular ao campo B, que representa a inducao magnética, passando através do

nucleo, e a carga do elétron e w € a frequéncia de Lamor que é dada por:

]
= 1.2
oy (1.2)
em que m € a massa do elétron. Substituindo a Eq.(1.2) em (I.1), tem-se
B A
i = —4—sz. (1.3)
m

A distancia média quadrdtica entre o niicleo e o elétron é 7 = 7* + §* + z°. Se tivermos
uma distribui¢do de cargas esfericamente simétricas, teremos: 72 = 42> = 22, em que
pt = 2—72. (1.4)
3

Sabe-se que cada material responde de acordo com as propriedades dos dtomos e moléculas
individuais na presenca de um campo magnético, assim como a interagdo entre eles. A magneti-
zacao M que representa o estado magnético de um material pode ser relacionada com as pro-
priedades magnéticas do material. Sendo assim, a densidade volumétrica dos dipolos magnéticos

pode ser definida como

L1 .
M = vzi: i (1.5)

onde o somatdrio € realizado sobre todos os momentos de dipolos, em que ha dipolos no interior
de um volume V/, sendo este considerado grande o suficiente, a fim de que exista excelente

média microscopica. A magnetizacao também pode ser representada por

M = N{), (1.6)
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correspondendo N ao nimeno de dtomos por unidade de volume ; e

= %Z i, (1.7)

que expressa o valor médio de momentos de dipolos.

Para o célculo da susceptibilidade diamagnética por unidade de volume, faz-se uso das
Eqgs.(1.3) e(1.6). Portanto, a susceptibilidade sera dada por:

ZNe?
x=-2255 (1.8)

6mi

que € o resultado classico de Langevin (KITTEL, 1978).

1.3.2 Paramagnetismo

O paramagnetismo pode ser descrito como o fendmeno que ocorre em materiais € possuem
momentos magnéticos permanentes, porém independentes uns dos outros. Estes materiais pa-
ramagnéticos possuem magnetiza¢ao nula na auséncia de campo externo H, conforme figura
(2a). Ao aplicarmos um campo externo, este produz uma pequena magnetizacao em dire¢ao ao
campo. Por isso, 0s materiais paramagnéticos apresentam pequena susceptibilidade positiva da
ordem de grandeza de 1075 a 10~3 (SI) (RESENDE, 1996), de acordo com a figura (2b).

Figura 2 — Representacdo de alinhamento: (a) Na auséncia de campo magnético, os momentos atdmicos estao
orientados aleatoriamente; (b) Quando um campo magnético H € aplicado, os dipolos tendem a se alinhar com o
campo externo.

2R
VSN

A dependéncia x(7") com a temperatura e a magnitude do campo magnético sao dois as-

>
==
=

@@@

pectos importantes para se determinar a origem do magnetismo, sendo que o mesmo € carac-
terizado por uma pequena susceptibilidade positiva, podendo ter uma forte dependéncia com a

temperatura, dependendo da origem do material.
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Outra forma de paramagnetismo encontrada, é o paramagnetismo de Pauli que € presen-
ciado em metais, e devido a banda de condugdo ser separada em duas (1 e | ), uma vez que as
energias destes spins sdo diferentes. Sabe-se que a ocupagdo dos elétrons nos metais é deter-
minada pela regra Hund (condi¢des de minima energia), entdo a banda de menor energia, que
¢ preenchida por spin para cima (1), fica com um nimero de elétrons maior do que a banda
de maior energia, também preenchida por spin para baixo (/). Assim, a magnetiza¢do tem a
direcdo do campo. Mas, se tivermos a susceptibilidade independente da temperatura, ocorrera
nos metais o paramagnetismo de Van Vleck, que se encontra em isolantes devido a mistura do

estado fundamental com niveis excitados do campo cristalino proximo ao fundamental.

No paramagnetismo de Langevin é admitido que dtomos e moléculas possuam momento
magnético espacial e intrinseco, cuja distribui¢do espacial € determinada pela estatistica de
Maxwell-Boltzman, conforme figura (3). Os momentos magnéticos possuem alinhamento alea-
tério na auséncia de campo externo, isto €, magnetizacao nula, conforme figura (2a). Entao,
na presenca de um campo externo, os momentos de dipolos magnéticos tendem a se alinhar
na dire¢dao do campo, apresentando magnetizacao nao nula e com susceptibilidade positiva, de
acordo com a figura (2b).

Figura 3 — Caracteristica tipica da susceptibilidade diamagnética e paramagnética.

1;

Langevin (spin livre)
Paramagnetismo

Susceptibilidade Magnética

Van Vleck - Paramagnetismo

I N -

—

Paramagnetismo de Pauli (metais) Temperatura

Diamagnetimo

— | T e ——

Fonte: KITTEL (1978).

Os materiais paramagnéticos e diamagnéticos estdo apresentados na tabela (1), onde o tipo
de ligacdo, para as substancias Mg e MgO, e as fases da substancia H,0, influenciou no

valor da susceptibilidade e classificagao destes materiais em diamagnéticos ou paramagnéticos



Capitulo 1. INTRODUCAO 21

(RUFO, 2011). Se tivermos valores pequenos do campo aplicado H,a magnetizacdo m de uma

amostra no estado paramagnético € proporcional ao campo, ou seja,

m = xoH, (1.9)

em que a susceptibilidade magnética € positiva, xo. A magnetizacdo de saturacdo atinge um
valor maximo para o valor do campo elevado, pois m, deixa de ser linear para valores suficien-
temente altos. Em 1885, Pierre Curie verificou que a susceptibilidade magnética variava com o
inverso da temperatura para os materiais paramagnéticos, independendo da temperatura para as

substancias diamagnéticas.

Tabela 1 — Classifica¢do de alguns elementos e compostos em paramagnéticos e diamagnéticos com seus respecti-
vos valores de susceptibilidade.

Material Xm(x107%)(ST)  Classificagdo

Al +16.5 paramagnético
Be -9.0 diamagnético
BeO -11.9 diamagnético
Ca +40.0 paramagnético
CaO -15.0 diamagnético
CakFy -28.0 diamagnético
C (diamante) -5.9 diamagnético
C (gragite) -6.0 diamagnético
Cu -5.5 diamagnético
CuCl -40.0 diamagnético
C,Cly +1080.0 paramagnético
Au -280.0 diamagnético
Pb -23.0 diamagnético
Li +14.2 paramagnético
LiF -10.1 diamagnético
Mg +13.1 paramagnético
MgO -10.2 diamagnético
Ag +19.5 paramagnético
Na +16.0 paramagnético
NaCl -30.3 diamagnético
H>0 (gas) -13.1 diamagnético
H50 (liquido) -12.9 diamagnético
H50 (s6lido) -12.7 diamagnético

Fonte: WEAST (1981).

O trabalho de Curie ficou identificado como Lei de Curie. Entéo,

Xo X = (1.10)
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Em 1905, Paul Langevin, estudando o magnetismo, apresentou um modelo para tratar

os materiais paramagnéticos e diamagnéticos (LANGEVIN, 1908). Langevin mostrou que a
magnetizacao é dada por

M = NjiL(z), (1.11)

que N é o nimero de Avogrado, e a funcdo de Langevin é dada por L(x) = cotgh(z) — 9—16

para z = ,ﬂ%, em que H € a intensidade do campo magnético externo, 7' a temperatura, kg

¢ a constante de Boltzmann. Langevin observou que para temperaturas elevadas ou campo

magnético de baixa intensidade, pode-se fazer uma expansdo para * << 1, observando os

termos de ordem mais baixa. Entdo, temos que

Np2H .
3:BT — voH. (1.12)

M =

Nos materiais diamagnéticos, Langevin levou em conta a frequéncia de Larmor, chegando

a conclusao que para um unico elétron, a variacao da magnetizagao era do tipo

2
— [ —
AM = —4Me€0uo<r2>H, (1.13)

em que (r?) é a distancia entre o elétron e o nicleo (r), sendo &, a constante de permissividade

elétrica e py a constante de permeabilidade magnética. Nota-se, porém, que nos materiais
magnéticos, a susceptibilidade independe da temperatura. Consequentemente, o modelo de

Langevin consegue prever os resultados da Lei de Curie para estes materiais (RUFO, 2011).

1.3.3 Ferromagnetismo

Elementos que apresentam uma elevada magnetizacao espontanea abaixo da temperatura
de Curie, tais como, o ferro, niquel, cobalto e alguns elementos de transicdo, sao denomina-
dos de ferromagnéticos, pois contém momentos magnéticos espontaneos, em que os spins dos
elétrons estdo alinhados paralelamente e sdo demasiadamente interagentes, mesmo num campo

magnético nulo, conforme figura (4).

Figura 4 — Representacdo para o ordenamento ferromagnético em T = 0.

Em materiais ferromagnéticos, o médulo da magnetizacdo € varias vezes maior do que a

ordem de grandeza dos materiais paramagnéticos e ferromagnéticos, em que a relacdo com o
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campo H é ndo linear. Quando se tem um material magneticamente duro, como o aco tempe-
rado’, e se tem M em fungdo de H, figura (5), a curva de magnetizagio formada nio depende
somente do material, mas do tratamento a que ele foi submetido, isto €, da sua histéria anterior

ou memoria y H.

Estando o material desmagnetizado, se aplicarmos um campo, este seguird a curva pontil-
hada, conforme figura (5), até alcancar um nivel constante, que é denominado de magnetiza-cao
de saturagdo Mg. A partir deste valor, se optarmos por diminuir o campo, M decresce mais va-
garosamente seguindo até um valor residual da magnetizagdo para um campo nulo denominado
de magnetizacdo remanente )., em que sem campo aplicado, o material continua magnetizado.
Fazendo a inversao, o sentido do campo segue no mesmo sentido da curva para valores de M
menores que M, até que a magnetizacdo se anule para uma determinada medida de campo
denominado de campo coercitivo H,.. Para completar o ciclo, basta variar o médulo do campo,
a fim de chegar novamente a regido de saturacdo, onde o mesmo € denominado de ciclo de

histerese, segundo figura (5).

Figura 5 — Ciclo de histerese.

He

Fonte: RIBEIRO (2000).

Em 1896, Weiss estudou a magnetita, alguns anos antes de apresentar a sua teoria para
explicar o magnetismo, afirmando que os materiais s6 apresentavam magnetiza¢do ndo nula na
presenca de um campo magnético aplicado. Pierre Weiss, apresentou seus dados experimen-
tais depois de dois anos, em que comprovava que materiais expostos a um campo magnético
externo, onde a magnetizacdo se apresentava apenas em um sentido ao longo do plano, que ele

denominou de plano de magnetizacio. E a magnetizacao permanecia a mesma quando o campo

3 Témpera é um dos processos utilizados no tratamento térmico de metais para aumentar a dureza e consequen-

temente a resisténcia dos mesmos. O processo consiste em duas etapas: aquecimento e esfriamento rapido. O
aquecimento visa obter a organizacio dos cristais do metal, numa fase chamada austenitizacio, que € o metal
em solugdo s6lida em ferro gama de carbono e as vezes outros solutos.
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era desligado, isto €, os materiais apresentavam magnetiza¢do espontanea a campo nulo. A

figura (6), mostra a variagdo da magnetizagao espontanea )M/ com a temperatura.

Através do modelo de Langevin, em 1907, Weiss propds uma explicacdo para o compor-
tamento dos materiais, chamados de ferromagnéticos. Ele postulou que haveria num campo
magnético interno e acentuado com pequenos momentos magnéticos, que foram denomina-
dos de campo molecular H,; (KITTEL, 1978). Entdo, o valor de x na Eq.@ resultou em

=L 4 wBy e ficou conhecido como Lei de Curie-Weiss, sendo expressa por
kpT  kpT

Np?

= —3k‘B(T Ty (1.14)

Xm

Sendo assim, de acordo com a Eq.(I.14), ocorre uma transi¢do de fase de segunda ordem,
quando a susceptibilidade diverge, ou seja, quando se tem 7" = T, sendo da fase ferromagnética
para fase paramagnética. Apesar de haver uma incoeréncia para a o modelo de Weiss, pois este
pensava que a estrutura interna do material era do tipo dipolo-dipolo, e ndo apresentava resul-
tados satisfatorios quando se aumentava a temperatura acima de 7. Ainda assim, a equacao
estd de acordo com a os resultados da Lei de Curie para os materiais ferromagnéticos, em
que preve existéncia para temperatura critica de transi¢do. Entretanto, quando temos um ma-
terial ferromagnético em que a temperatura estd abaixo da temperatura 7, na presenca de
um campo magnético, entdao teremos os alinhamentos dos dipolos magnéticos, de onde vem a

magnetizacao espontanea.

Figura 6 — Magnetizagdo em fun¢do da temperatura.

M

Tec T

Fonte: RIBEIRO (2000).

Para o entendimento do ferromagnetismo é preciso que compreendamos alguns aspectos
relevantes, visto que o mesmo apresenta, as vezes, uma situagdo que parece paradoxal. Na
figura (6) mostra que a magnetizacdo diminui com aumento da temperatura e anula-se acima

de T.. Weiss prop0s a explicacao desta hipétese que chamou de dominio magnético. Se ti-
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vermos uma amostra de ferro, esperamos que esta deve apresentar magnetizacdo espontanea
abaixo da temperatura critica. Entdo, uma amostra de ferro nem sempre exibe uma imantacao
permanente, conforme estamos esperando, e sé serd alcancada apds ter sido submetida a um
campo magnético. Isso se explica imaginando que a amostra seja composta por varios dominios
magnéticos macroscopicos, cada um possuindo um dipolo magnético numa certa dire¢do. Os
dipolos dos dominios apontam para direcdes diversas o que resulta num dipolo total nulo. Para
restabelecer a imantacdo natural da amostra, devemos submeté-la a um campo magnético, isto

¢, magnetiza-la.

Figura 7 — Dependéncia da susceptibilidade magnética com a temperatura para um material ferromagnético.

N

Comportamento
complexo

Fonte: KITTEL (1978).

No ferromagnetismo de Curie-Weiss hd uma interagdo entre os momentos magnéticos de
diferentes atomos, em virtude do campo magnético aplicado. Sabe-se que a interacdo de troca
pode alinhar os momentos magnéticos vizinhos na mesma direcdo ou pode contribuir para o
alinhamento da vizinhanca em dire¢ao oposta. Na figura(7), tem-se a susceptibilidade de Curie-

Weiss, e abaixo a equagdo € dada por

(1.15)

sendo T a temperatura e © a temperatura de Curie. Para o parametro O, vé-se que o mesmo esta
relacionado com a intensidade de interacao entre os dipolos, e seus comportamentos estao exi-
bidos na figura (8). Entdo, se tivermos © > 0, esta dire¢do promove o ordenamento dos dipolos
na mesma direcdo, e assim, temos uma interagao magnética denominada de ferromagnética. Se
O < 0, tem-se o ordenamento dos dipolos em sentidos contrarios, que chamamos de antiferro-
magnética e para 7, = 0, sendo 7, a temperatura de Curie, o sistema sofre uma transi¢ao de

fase ferromagnética-paramagnética (RIBEIRO, 2000).
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Figura 8 — Paramagnetismo de Curie-Weiss.
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Fonte: RIBEIRO (2000).

1.3.4 Antiferromagnetismo

Este tipo de ordenamento magnético tende a alinhar os momentos de dipolos magnéticos
de forma antiparalela, como na figura (9), que possui uma transi¢ao de fase anti-ferromagnética
a temperatura critica denominada de temperatura de Néel*. Acima desta temperatura, os dipolos
apontam em todas as dire¢des devido as agitacOes térmicas, gerando uma magnetizagdo nula no
estado paramagnético. Se a temperatura no antiferromagnetismo estiver abaixo da temperatura
de Néel, a magnetizacdo total é nula; pois, neste estado, haverd duas sub-redes equivalentes,
onde cada uma das magnetizacdes espontaneas apontam em dire¢des contrarias € a soma ve-
torial das magnetizacdes espontaneas das sub-redes € nula, e € isto que caracteriza o estado
antiferromagnético (OLIVEIRA, 2005).

Figura 9 — Representacdo para o ordenamento antiferromagnético.
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Em baixas temperaturas, os materiais antiferromagnéticos nao possuem magnetizacao es-

pontanea macroscopica. Se o material estiver abaixo de uma temperatura critica de Néel Ty, a
4

Fisico francés nascido em Lyon, que na Universidade de Grenoble, Franga, destacou-se pesquisando ferroma-
gnetismo, sendo um dos agraciados com o Prémio Nobel de Fisica (1970), por suas pesquisas em magnetismo,
com descobertas relativas ao antiferromagnetismo e ferromagnetismo
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susceptibilidade e a magnetizacdo diminuem com a temperatura tendendo a 0, quando 7" — 0.
Para temperaturas acima de 7%, o material exibe um comportamento de um paramagneto com
temperatura de Curie-Weiss negativa, sendo prevista por Néel, tendo como consequéncia um
acoplamento dos momentos magnéticos antiparalelos iguais a seus vizinhos, os quais foram
demonstrados através de difracdo de néutrons, que podemos exemplificar através do MnO
que possui temperatura de Néel em 120K. A figura (10) exemplifica a estrutura cristalina e

a difracdo de néutrons do MnO.

Figura 10 — Arranjos do ordenamento dos spins dos fons Mn "2 de 6xido de magnésio MnO.
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Fonte: KITTEL (1978).

Na temperatura critica, a susceptibilidade magnética ndo apresenta uma divergéncia como
em ferromagnetos, mas uma cudspide. Entretanto, o calor especifico apresenta uma divergéncia
em 7y, caracterizando uma transi¢do de fase de primeira ordem, como nos ferromagnetos. A
difracdo de néutrons acima da Ty exemplifica uma célula ctbica unitéria, tipo NaC'l, em que se
tem os pardmetros de rede de 4.43A, mesmo valor obtido com fracio de raios-X, uma vez que
abaixo deste parametro, com o aparecimento de outros picos, como o de Bragg, correspondendo
a um pardmetro de rede de 8.85A, figura (11), vé-se claramente que é o dobro da anterior
(KITTEL, 1978).

Os compostos antiferromagnéticos mais simples, tais como os fluoretos, F'eFy e MnF5,
sendo as temperaturas apresentadas na tabela (2), exibem uma estrutura cristalina de corpo cen-
trado e os compostos ['es com estrutura de peroskita numa rede cubica simples, tais como os
KMnF3, KNiF;e RbMnF;. Entretanto, hd outros compostos antiferromagnéticos que apre-

sentam estruturas mais complexas, tais como os compostos de face centrada MnO, FeO, CoO
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Figura 11 — Os indices de reflexio se baseiam em células de 8.85A a 80K e de 4.43A a293K. A temperatura mais
elevada dos fons Mn*?2 ainda sio magnéticos, mas eles nio sio mais ordenados.
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Fonte: KITTEL (1978).

e NiO (temperaturas destes compostos na tabela (2)), cujas magnetizagcdes das sub-redes sdo
todas colineares. Além destes materiais compostos, ainda existem mais simples, uma vez que
na auséncia de campo externo, a hematita (F'e;O3) e os 6xidos (CoO e CryOs3), apresentam
magnetizacdo total zero. Os compostos antiferromagnéticos mais complexos exibem, em co-

mum, a propriedade da susceptibilidade magnética total

oM
_ (2= 1.1
Xo <5H)H:o’ (1.16)

em que M € a magnetizagdo das sub-redes M4 e Mp, X, € a susceptibilidade total e /7, o campo
magnético para H — 0, possuindo um ponto de méximo em 7y, diferindo energicamente dos
materiais ferromagnéticos, que em 7' = T, possui uma divergéncia em Y,. Os resultados
experimentais do composto magnético MnCl,.4H,0 sdo apresentados na figura (12), os quais
foram obtidos por Lasher, van der Broek e Gorder (1958). As curvas ¢ e b correspondem a
Xo(T') de um nanocristal obtidos ao longo de um campo aplicado paralelo e perpendicular ao
eixo facil de magnetizacdo. Entretanto, a curva p corresponde a susceptibilidade do pd. Entao,

segundo Fisher, Ty ndo corresponde ao valor maximo de Y, mas, ao ponto de inflexdo que
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Tabela 2 — Tipo de ordenamento magnético de substincia que passa para o estado antiferromagnético inferior a
temperatura de Néel - (ff - magnetismo fraco).

Material Ty Tipo
FeF, 90 simples
MnF, 75 simples
KMnF; 95 simples
KNiF3 275 simples
RbMnFs; 82 simples
MnO 120 complexo
FeO 198  complexo
CoO 291 complexo
NiO 530  complexo
NiFs 83 simples, ff
Cry05 318 alternante
a — FesO3 948  alternante, ff
MnCOs 32  alternante, ff
CoCOs 20  alternante, ff
CrSb 723 metamagneto
MnTe 323 metamagneto
CrCl, 20 metamagneto
FeCl, 24  metamagneto
CoCly 25 metamagneto
MnOs 84 espiral
FeCls 15 espiral
MnAus 363 espiral
Cr 312
Mn 95

Fonte: OLIVEIRA (2005).

ocorre abaixo deste maximo, conforme figura (12), na curva da direita.

Os materiais antiferromagnéticos podem apresentar diversos tipos de ordenamentos magné-
ticos na presenga de campo magnético externo, ao oposto do material ferromagnético, que na
presenca de campo magnético na dire¢dao do eixo de facil magnetizacdo, a transi¢do de fase é

destruida, ndo existindo 7, por exemplo.

Néel (1932) foi um dos pioneiros a apresentar e desenvolver teorias e estudos das pro-
priedades magnéticas em compostos antiferromagnéticos. Nesta teoria, Néel dividia o sistema
antiferromagnético em duas ou mais sub-redes interpenetrantes, que podiam explicar qualitati-

vamente os comportamentos da susceptibilidade que estao representadas na figura (12).

Uma caracteristica comum entre os materiais antiferromagnéticos € a anisotropia das pro-
priedades magnéticas. Em uma substancia magneticamente anisotropica, a magnetizacao res-

ponde de uma maneira diversa, em dada direcdo do que em outra. Isto € facilmente detectado
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Figura 12 — Comportamento da susceptibilidade a campo nulo, em fun¢@o da temperatura do composto antiferro-
magnético MnCly.4H50.
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Fonte: OLIVEIRA (2005).

quando o campo magnético é analisado em fun¢ao da magnetizagao.

Figura 13 — Susceptibilidade magnética de um ordenamento antiferromagnético com campo aplicado paralelo e
perpendicular a direcdo da magnetizacdo de duas sub-redes, dependente da Temperatura.
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Fonte: BUSCHOW e BOER (2003).

Existem duas situacdes em que a susceptibilidade magnética da amostra de um monocristal,
geralmente, demonstra anisotropia consideravel abaixo de 7, sendo o fendmeno da anisotro-
pia magnética, o caso mais simples que &, essencialmente, a preferéncia em que as amostras
apresentam por se magnetizarem numa determinada dire¢do, as quais sao: uma com 0 campo
paralelo ao eixo dos spins e outra com o campo aplicado perpendicular, segundo a figura (13).
A susceptibilidade magnética € menor, quando aplicamos o campo magnético na dire¢ao de
uma das sub-redes, sendo esta paralela ao campo, uma vez que 0 momento magnético também

serd diminuido, entretanto a magnetizacdo da outra sub-rede serd aumentada. Mas, se tivermos
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T = 0K, as duas redes ficardo saturadas e a magnetizacao total serd nula. Contudo, se aplicar-
mos o campo na dire¢do perpendicular ao eixo da magnetizacdo, este causard um desvio nos
alinhamentos das sub-redes. Neste caso, mesmo em baixas temperaturas, o desvio contribui

para que a magnetizacao seja diferente de zero.

Apesar da anisotropia ser uma caracteristica comum entre os materiais ferromagnéticos,
existem aqueles que sdo fracos anisotropicamente, permitindo o giro dos spins em torno do
eixo de facil magnetizagdo. Como exemplos destes materiais compostos antiferromagnéticos
podemos citar os seguintes: MnFy, FeF,, KCoF3, KNiF3, NiCly.6 H,O, entre outros.

Figura 14 — Diagrama de fase no plano 7' — H para o sal antiferromagnético NiC'l5.6 H,O obtido experimental-
mente.
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Fonte: OLIVEIRA, PADUAN-FILHO e SALINAS (1975).

Na figura (14), tem-se o diagrama de fase no plano 7' — H, onde sao apresentadas trés fases
diferentes: Fase antiferromagnética, spin-flop e paramagnética. A fase antiferromagnética é
caracterizada por uma temperatura abaixo da temperatura de Néel e pequenos campos, sendo
que, quando a dire¢cao média dos spins € paralela a uma das redes, esta € antiparalela a outra sub-
rede. Se o campo for aumentado acima de um valor critico, ocorre transi¢do de primeira ordem
para a fase super-antiferromagnética, sendo os spins orientados de acordo com um angulo flop
com a dire¢do do campo. Caso este campo seja aumentado ainda mais, ocorre outra transicao

de fase, s6 que desta vez, paramagnética de segunda ordem e o angulo flop dos spins vai a zero.

O diagrama de fase do composto ferromagnético N:Cly.6 H,O foi obtido na década de
setenta por Oliveira, Paduan-Filho e Salinas (1975), conforme figura (14). Fisher e Nelson
(1974), denominaram de ponto bicritico, o ponto das trés fronteiras de fase. Por possuirem ape-
nas uma transi¢do da fase antiferromagnética diretamente para a fase paramagnética no espaco

da temperatura, estes materiais sao denominados como metamagnéticos.

Vé-se que no diagrama de fase do plano 7" — H, a anisotropia faz com que a fase super-

antiferromagnética nao apareca, dando énfase apenas nas fases antiferromagnética e paramagnéti-
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Figura 15 — Diagrama de fase T' — H para o composto metamagnético Dy3Al;O12, obtido experimentalmente
(LANDAU et al., 1970).
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Fonte: OLIVEIRA (2005).

ca para o composto metamagnético, conforme se pode observar na figura (15). Os planos ou ca-
madas destes compostos estao alternados em direcdes opostas e com ordenagao ferromagnética,
em que os spins possuem interacdo antiferromagnética ./; entre as camadas e ferromagnética
<]2.

Observando a competicdo entre J; e Jo, vé-se na figura (15), que o diagrama de fase apre-
senta uma transicdo continua da fase antiferromagnética para a fase paramagnética, em altas
temperaturas ou baixos campos magnéticos. Para a transi¢ao de primeira ordem, tem-se baixas
temperaturas ou valores de campo elevados. O composto Dy3 Al50;5 apresentado na figura (15)
por Landau, Keen, Schneider e Wolf (1970), teve o ponto tricritico conhecido apos o trabalho
de Griffiths (1973).

1.3.5 Ferrimagnetismo

O ordenamento ferrimagnético € caracterizado por apresentar duas sub-redes antiparale-
las que nao sao equivalentes, existindo momento magnético resultante nao nulo, figura (16).
Sendo as sub-redes desproporcionais, as mesmas podem ser origindrias a partir da formacao
de sub-redes com diferentes espécies magnéticas. Estas sub-redes apresentam distintos com-
portamentos em relacdo a temperatura, em que um composto ferromagnético apresenta uma
magnetizacao liquida com a evolugdo da temperatura complexa. Entretanto, em determina-
das situacgdes, as sub-redes dominam a magnetiza¢do em baixa temperatura, enquanto a outra

domina a alta temperatura.
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Figura 16 — Representagdo para o ordenamento ferrimagnético é equivalente a duas redes, diferentes das sub-redes
ferromagnéticas.
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Mas, em uma determinada temperatura, haverd intensidades iguais as duas sub-redes, pro-
porcionando uma magnetiza¢do nula. Esta temperatura é denominada, na literatura, de tem-
peratura de compensagdo. Nos cristais ferromagnéticos, a magnetizacao de saturacdo para
T = 0K ndo condiz com o alinhamento paralelo dos momentos magnéticos, mesmo em ions
paramagnéticos, onde existam forte evidéncia de que estes ions possuam momentos individuais
normais. Como exemplo, tem-se a ferrite de ferro, ou magnetita, que € o ima que se encontra na
natureza, cuja equagdo quimica € Fe3Oy e FeO.Fe;O5. A figura (17) apresenta um esquema

de como sdo distribuidos os fons de Fet? e Fet3.

Figura 17 — Arranjos dos spins da magnetita F'eO.Fe3O3.
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Fonte: KITTEL (2004).

No modelo magnético com orbital nulo, temos os fons férricos (Fe™3) em estado de spin
S = g onde cada ion deveria colaborar com 5up para o momento de saturagdo, enquanto
para os fons ferrosos Fe™, que possuem spin 2, deveriam contribuir com 4, ficando de
lado qualquer contribui¢do residual para 0 momento do orbital. Entretanto, caso todos os spins
fossem paralelos para F'e30,, deveriamos ter cerca de 2(5up) + 4up = 145 para o magneton
de Bohr, mas o valor observado € de 4.1u5. A fim de explicar esta incompatibilidade, faremos
a seguinte hipdtese: caso os momentos fossem antiparalelos, o momento total dos ions deveria

ser somente procedente dos Fe™, que € de 4/, segundo a figura (17). Esta diferenca existe
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devido a pequena contribuicdo do momento angular orbital.

Na estrutura cristalina, os fons ocupam duas posi¢des de simetria distintas, isto €, a posi¢ao
A tem simetria tetraédrica, ou seja, os oxigénios ocupam o espaco do ion metalico circundando-
0, enquanto na posicao B € a simetria octaédrica. Na célula do cristal hd oito posicOes A e
dezesseis posi¢des B. Nos ferrites a interagao entre os spins dos ions magnéticos que entram
nas posi¢des A e B sdo antiparalelas, ou seja, os spins, nesta posi¢ao, sdo antiparalelos (KIT-
TEL, 2004). Na proxima secao faremos uma exposi¢cao sucinta sobre os principais modelos

magnéticos.

1.4 ALGUNS MODELOS MAGNETICOS IMPORTANTES

O principal objetivo da mecanica estatistica € calcular a soma sobre todos os estados
acessiveis do sistema, ou seja, a funcdo de particao Z. Logicamente isto nem sempre € possivel;
pois, na maioria das vezes, tratamos de sistemas complexos e dificil solu¢do. Para tratar
destes sistemas € necessario recorrer a aproximagdes. Sabe-se que um modelo consiste de uma
idealizacdo simplificada de um sistema real, enquanto as aproximagdes fornecem explicacdes
das propriedades magnéticas das correlacoes, entretanto algumas sdo equivocadas, caso o sis-
tema se encontre com a temperatura préoximo a 7,.. Entdo, a grande vantagem € tentar achar,
para determinadas simulagdes, o hamiltoniano que tenha solucdo exata. No entanto, existem
poucos hamiltonianos que podem ser resolvidos exatamente, sendo que tais modelos podem
ser unidimensional, bidimensional, dimensao infinita. Em nosso trabalho usaremos modelos de

baixa dimensionalidade com baixo campo.

1.4.1 Modelo de Ising

Proposto por Wilhelm Lenz, no ano de 1920, ao seu aluno de doutorado Ernst Ising (1925),
este modelo foi solucionado pelo préprio Ising que tinha por objetivo estudar um dos fendmenos
mais importantes da matéria condensada, que € a origem do ferromagnetismo de momentos
localizados. O modelo que Ising se propds a estudar era bem simples, sendo constituido de uma
cadeia linear de momentos magnéticos .S; interagindo com seus vizinhos S; 1 e S;_; na forma
—JSi(Siy1 + Si—1), sendo J a interacdo de troca e S;.1, as variaveis de spin. Para J > 0, o
alinhamento paralelo dos momentos magnéticos seria favorecido, competindo com a desordem,
determinada pela temperatura, em que desta competicao seria esperada uma temperatura critica
abaixo da qual haveria ordenamento de toda a cadeia, ou acima, onde nao haveria ordenamento

da cadeia inteira.

Diferentemente da teoria de Weiss (1907), que previa transi¢ao de fase em temperatura nao
nula independente da dimensdo do sistema, o modelo de Ising ndo apresentou transicdo para
uma fase ordenada em qualquer temperatura T diferente de zero, por esta razdo Ising ficou

desapontado. Nos dias atuais sabemos que em uma dimensao a cadeia de spins € instavel em
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Figura 18 — Cadeia de Ising com uma estrutura infinita fechada.

Fonte: PATHRIA (1996).

qualquer temperatura ndo nula, ordenando apenas em T igual a zero. O equivoco cometido
por Ising de que em duas ou mais dimensdes nio haveria transicoes de fases foi o seu erro.
O modelo de Ising em duas ou mais dimensdes foi demonstrado por Peiers, em 1936, sendo
que apresentava transicdo de fase em temperatura ndo nula, mas Peiers ndo especificou qual
era a temperatura € mostrou que se aumentassemos a temperatura, o ordenamento dos spins
persistiria, at¢ uma certa temperatura. Heisenberg, apresentou um modelo parecido ao de Ising
em 1928, s6 que substituindo os .S; por operadores de spins S:, e com isso, o cardter quantico

dos momentos magnéticos passou a ser importante (LIBERO, 2000).

Constantemente se afirma que a cadeia de Ising realmente sofre uma transicao de fase em
T = 0, desde que o sistema suporte ordenamento de longo-alcance, conforme figura (18). O
modelo de Ising especifica a interagao entre N spins fixos numa malha, onde as varidveis de

spins sao classicas, sendo descrito pelo hamiltoniano abaixo

H=-J> 5, (1.17)

(i.7)
sendo J o termo de interacdo de troca, .S; e S; sdo os spins de Ising, e os indices 7 e j localizam
os NV sitios de uma rede. Vé-se que este modelo pode assumir somente dois estados possiveis,
para cima ou para baixo. Consideremos o modelo de Ising de curto alcance numa rede n-

dimensional, a qual pode ser definido pelo seguinte hamiltoniano

N
H=J> SS;—H> S (1.18)
(i5) =1

Na equacgdo acima, S; € igual a +1, ou seja, .S; s6 pode assumir dois estados possiveis, que sao
spin-up (para cima) e spin-down (para baixo). A interacdo de troca entre os spins € representada
pela constante J e H € um eventual campo magnético externo aplicado. As contribuicdes

associadas a interacdo entre um dado dtomo e seus vizinhos imediatos deverao ser computados
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ao somatorio duplo do primeiro termo da equagdo. Para J > 0, o alinhamento dos momentos
magnéticos € paralelo, entdo a energia ¢ minima, e se espera uma temperatura critica abaixo da
qual ndo haveria ordenamento magnético e para o caso em que J < 0, temos o alinhamento
dos momentos magnéticos antiparalelos, caso em que a energia ¢ maxima, e é esperada uma
temperatura critica acima, sem a qual ndo haveria ordenamento da cadeia. A descri¢do que
aparece no segundo termo de /H sio os fendmenos de diamagnetismo e paramagnetismo. Caso

se tenha H < 0, utiliza-se o primeiro caso e para H > 0, utiliza-se o segundo caso.

1.4.2 Modelo de Heisenberg

A fim de explicar o intenso magnetismo do ponto de vista microscopico, Heisenberg (1928)
propds que o alinhamento dos spins reproduzia os casos ferromagnético e antiferromagnético,
decorrendo de seus vizinhos mais proximos. Entdo, pode-se estabelecer o hamiltoniano de

Heisenberg, dado por

H=-J Si S, (1.19)
(4,9

sendo que este hamiltoniano € isotropico, pois ndo existe dependéncia com a orientacao angu-

lar do spin, e J pode assumir valores negativos e positivos, para os casos de serem antiferro-

magnético e ferromagnético, respectivamente. Contudo, para se entender a altas temperaturas

criticas e representar a origem elétrica, € necessdrio fazer uso da mecanica quantica para o com-

portamento de ./, definindo a fun¢do de onda, sendo que esta deve conter toda a informac¢do do

sistema fisico; tem-se

= P, (1.20)

denominando de v, a func¢do de onda, sendo que o termo ®,, representa a parte da funcdo de
onda que transporta as informacgdes dos spins, multiplicada por ¢,, para termos independentes.
As funcdes de ondas antissimétricas estdo associadas a particulas de spin semi-inteiro e sao
denominadas de férmions, obedecendo a estatistica de Fermi-Dirac, que podemos citar como
exemplo elétrons, prétons, néutrons e dtomos de H e3. Para as funcdes de onda simétricas,
estas estdo associadas a particulas de spin inteiro e sdo chamadas de bosons, obedecendo a
estatistica de Bose-Einstein, sendo exemplificados pelos fétons, fonons, magnons e dtomos de
He*(SALINAS; 2005) e (GRIFFITH, 1994). Entretanto, através do principio da exclusdo de
Pauli 3, a natureza afirma que duas particulas ndo podem ocupar o mesmo orbital simultanea-
mente, ou seja, um atomo ndo pode conter dois elétrons com o mesmo conjunto de nimeros
quanticos. Entdo, para os férmions temos que certificar que a fun¢do de onda total do sistema

¢ antissimétrica, enquanto que para os bdosons € simétrica, podendo ocupar o mesmo estado

> O principio de exclusio de Pauli, formulado por Wolfgang Pauli em 1925, é um principio da mecanica quantica,

onde dois férmions idénticos ndo podem ocupar o mesmo estado quantico simultaneamente.
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quantico devido as baixas temperaturas do sistema, caracterizando o fendmeno da condensacao

de Bose-Einstein.

Quando se tem dois elétrons com spin 3 alinhados para cima |1) ou para baixo |.), através
de determinada direcdo, tem-se a fun¢@o de onda quando o spin total é 1, onde S = —1,0,1, e

sa0 as projecoes na direcdo z, assumindo as formas

[11), S=1
or=q Z(ThH+[IM), S=0
‘¢¢>7 S:_L

e quando o spin total € nulo, onde S = 0, tem-se

g — %u ) — | ). (1.21)

O estado tripleto é representado pelo estado de spin simétrico, ou seja, pela funcdo P,
enquanto o estado singleto corresponde a funcao antissimétrica de spin, ou ®g, a fim de que
se assegure o principio de exclusdo de Pauli. Sabendo que a funcdo de onda v, deve ser anti-

ssimétrica para os férmions, tem-se que

¢ = (T_iar_é) = _w(@,fi% (122)

onde temos que, ¥ = p 1P e = pgPg ou para ser mais exato

1
VY= E(@A@T — psPs). (1.23)

Através da Eq.(1.20), obtemos a fun¢@o de onda espacial, por meio da técnica da teoria de
perturbagdo independente do tempo (SAKURALI 1994).

s — %[%(ﬂ)m(@) T s(7)pal)], (1.24)
c
oa— %[%(ﬁ)wﬁ(fz’) s pal)], (1.25)

sendo as fungdes de onda espaciais ¢g € 4 simétrica e anti-simétrica, respectivamente e « €

B, sao os estados arbitrarios ocupados pelos spins nas posicdes 77 € 7.

A interacdo eletrostdtica das camadas dos ions adjacentes entre os elétrons, fornece uma
separacao dos niveis de energia eletronica, em que pode ser compreendida como a quantidade

de energia para trocar os elétrons dos atomos, sendo analisada com a teoria de perturbacdo.
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Exemplificando e utilizando um sistema de dois elétrons (MALTTIS, 1985), em que pelo princi-
pio da exclusao de Pauli obriga que, as fun¢des de onda sejam antissimétricas, somado a teoria

da perturbacdo, alcangou-se as auto-energias dadas por

Ei - E():I:JLQ, (126)

sendo

2
R R T * (= €
Ji2 Z/dﬁdﬁ%(ﬁ)%(rl)‘a—

E— ‘wl(Fl)wQ(Fg), (1.27)
sendo (1) a auto-fungdo da particula i = 1,2 no estado 1 do sistema nio perturbado e Fj a
auto-energia na auséncia da perturbacdo coulombiana. Proposta independentemente por Fren-
kel (1928) e Dorfman (1928), as energias de troca (exchange), sdo as auto energias dos estados
de sigleto e tripleto, como jd foi demonstrado nesta secdo. Quando J; 2 > 0, tem-se o estado
de minima energia, que € o tripleto, cujos spins estdo alinhados paralelamente e, no mesmo
sentido, sendo este o caso ferromagnético e para J; o < 0, tem-se o estado de menor ener-
gia, que € o singleto, cujos spins se encontram alinhados de forma anti-paralela, caracterizando
o estado antiferromagnético. A interacdo coulombiana decresce mais lentamente a distancia
entre os fons, que € aproximadamente (~~ %) em comparacao com a energia exchange que tem
a propriedade de decrescer exponencialmente. A ocorréncia deste tipo de interacdo é que o
produto de .J1 5, na Eq.(I.27) contém a multiplicagdo de fungdes de onda de elétrons ligados
a diferentes nucleos, que provocam um overlap nas fun¢des que possuem um ripido decresci-
mento; sendo assim, as interagcdes de troca sdo de curto alcance, diferentemente da interacao
dipolar que € de longo alcance, ou seja, decai com (~~ 7%3) Considerando um sistema com N
particulas interagentes, em que as fungdes de onda apresentam propriedades de simetria bem
definidas, podemos generalizar o hamiltoniano, pois ha uma combinacio de pares de ligacOes

coulombianas, entao

H=—Y Ji;5.5, (1.28)

i,5)

onde J; ; € aintera¢do entre spins e 0 somatorio € feito sobre todos os pares ¢, j da rede cristalina.
Os primeiros e segundos vizinhos e S, = (S7,SY,S7), especifica o operador de spin de sitio i. A
maior parte dos materiais antiferromagnéticos encontrados na natureza sao isolantes (JONGH;
MIEDEMA, 1974). O hamiltoniano de Heisenberg ferromagnético Eq.(1.29) no estado funda-
mental, corresponde a todos os spins alinhados paralelamente, mas 0 mesmo nio acontece com
este mesmo hamiltoniano para materiais antiferromagnéticos Eq.(1.30), onde os spins estdo

alinhados antiparalelamente, estado de Néel, visto que este ndo € auto-estado do hamiltoniano,
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apesar das configuracdes serem diferentes, pois existem varios tipos de configuracdes de spins,

os quais decorrem de um spin total nulo.

Vo) r = | 111 ..), (1.29)

o) ar = | T4 ). (1.30)

Para que J; ; seja independente da orientagdo dos spins, a interagdo spin-Orbita tem que
ser levada em consideracdo, ja que fornecia certa tendéncia para os spins se alinharem em
direcdo ao eixo e plano de facil magnetizagdo. Obviamente, vé-se que o hamiltoniano deixa de
ser isotrdpico, isto €, a interacdo ndo serd mais a mesma em todas as dire¢cdes. Sendo assim,
o hamiltoniano passa a ser anisotropico, em que as interagdes nao sdo as mesmas para cada

componente J; ;. Escrevendo o modelo para o hamiltoniano com anisotropia 7, € 7,, tem-se

H=—J [0.575% +n,SYSY +1.5257). (1.31)

(4,9)
Portanto na Eq.(1.31), se 7, e 7, € igual a zero, fica somente o eixo da componente 2, que €
o modelo de Ising. Se 7, = 1,n, = 0 ou ao contrério, 7, = 0,7, = 1, tem-se o plano xy ou
yz como o plano de facil magnetizacdo, e se adquiri o modelo XY, que serd visto na préxima

sec¢do. Caso se tenha 7, = 1,7, = 1, volta-se ao hamiltoniano isotrépico de Heisenberg.

Um modo cldssico encontrado na literatura para a escrita do hamiltoniano de Heisenberg

anisotrépico, € adicionar (1 — A) na frente da equagdo
H=—J Y [(1— D) (mS7ST +m,SYSY) +n.5755), (1.32)
(3,9)

onde se tivermos A = 1, teremos o0 modelo de Ising isotrépico e caso tenhamos A = (, teremos
o modelo de Heisenberg. A variacdo do sinal de J vai informar se o modelo é ferromagnético
ou antiferromagnético. Em nosso estudo sobre platores, abordaremos o caso do modelo de Ising

com interacdes competitivas entre o caso ferromagnético e antiferromagnético.

1.4.3 Modelo XY ou Planar

Introduzido na literatura por Matsubara e Matsuda (1956), no estudo da superfluidez do
Hélio He*, o modelo XY ou planar tem solug¢do exata também em uma dimensdo. Para o caso

emquen, = len, =0oun, = 0emn, = 1, onde se pode deixar de lado o eixo em 2z que
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foi escolhido de forma arbitraria, tem-se na Eq.(1.32), este modelo, que é um caso particular do

modelo de Heisenberg, que pode ser representado por

H == Y TEmaSTSy + T, SYS!) (133
(4,9)
Considerado um caso especial do hamiltoniano de Heisenberg, o modelo XY, Eq.(1.33),

pode ser o caso em que J7; = J/ ; =J, 1sto &, um sistema que néo depende de rotac¢es de spins,

entao

H=—J [n.S5S7+m,S8Y). (1.34)
(i)

Figura 19 — Vértice devido a periodicidade no modelo XY, em que ha excitagdes interessantes com topologia nao
trivial - vértices e anti-vértices marcados para a esquerda por quadrados vermelhos e verdes. Em caminho de
rastreamento em torno de um vortice ou anti-vortice gira revolucao completa em +27.
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Fonte: www.ibiblio.org/e-notes/Perc/xy.htm

De acordo com o teorema de Mermin-Wagner (1966), o sistema possui uma ou duas di-
mensdes com interacdes de curto alcance ou ordem de longo alcance apenas para tempera-
turas nula, de modo que a magnetizacdo associada € sempre zero para qualquer temperatura
finita (LIEB, 1967). Para o modelo em duas dimensdes, nota-se que o modelo XY possui uma
transicdo de fase topoldgica a uma temperatura finita, sendo esta transicdo do tipo Berezinsky-
Kortelitz-Thouless (2006). H&, no modelo XY, uma transi¢ao de fase entre as fases planar e
paramagnética, caracterizada pela transi¢do Berezinsky-Kortelitz-Thouless (BKT), organizado
na dindmica de vortice-antivortice, pois os spins rotacionam no plano XY, conforme figuras
(19 e 20). Os vortices ou antivortices modificam a estrutura dos spins, pois sdo excitagdes to-
poldgicas, em que os spins em um caminho fechado ao redor do centro de excitagdo, gira de 27
a —2m, onde surge de acordo com a excitacao térmica (FROHLICH; SPENCER, 1981).
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Figura 20 — Ilustracdes para os vortices (a) e anti-vortices (b). O giro dos spins depende da diferenga de sentido de
rotacdo ao longo de um caminho, por isso, ndo € alterado, caso todos os spins juntos possuam mesmo angulo.

(@)
(b)

.
Ny

l.

Fonte: www.ibiblio.org/e-notes/Perc/xy.htm
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Com o surgimento da dinamica dos vortices, fica perceptivel que a fungdo de correlagdao
deve mudar, tendo em vista que esta depende da distincia entre os spins 7. A temperatura de
transicdo para o modelo XY € denominada de Tpx7. Se a temperatura de transicao for maior,
ou seja, I' > T'pxr, hd um decaimento exponencial da funcdo de correlag@o spin-spin entre os
pares e caso se tenha uma temperatura de transi¢do menor 7' < Tzx7, a funcdo de correlagdo

decai conforme uma lei de poténcia.

1.4.4 Modelo Hubbard

O modelo de Hubbard € considerado um problema dificil para a fisica estatistica na determi-
nacdo das propriedades magnéticas dos metais de transicdo. A fim de descrever a estrutura
eletronica dos sélidos, dois caminhos tedricos contrastantes t€ém orientado a constru¢do dos mo-
delos, sendo que uma delas adota a aproximacgdo de orbitais moleculares de Hund e Mulliken,
que € a teoria aceita de um elétron que conduz ao modelo de banda de Bloch. As interacdes entre
elétron-elétron sao levadas em conta apenas através de um campo auto consistente e correlagdes
entre os movimentos de diferentes elétrons sdo desprezadas. O outro caminho € o modelo de
Heitler-London, ou o modelo de elétron puramente localizado, que é uma descri¢do puramente
atdmica do solido, sendo esta descricao a melhor parte dos isolantes e para os elétrons f dos
metais de terras raras. Entretanto, nenhum dos dois segmentos conseguem esclarecer de forma
convicta as propriedades dos materiais de transicdo, pois os elétrons da camada d sdo incom-
pletos para ambos (GOMES; MACEDO, 2005).

No modelo de Hubbard simples os elétrons estio localizados em orbitais s e, portanto, cada
spin € reduzido a um unico nivel orbital. Os estados do modelo sdo dados especificando as
4 possiveis configuracdes de cada ion, onde os niveis podem ser ambos vazios, contendo um

elétron com qualquer dos dois spins, ou elétrons de spins opostos. O hamiltoniano de Hubbard
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em sua forma mais simples é dado por

H=—t Z C;ng + Uannu. (135)
(ij)o g

No hamiltoniano para o modelo simples de Hubbard, hd dois dois tipos de termos, Eq.(1.35)),
em que se tem um termo nao-diagonal que possuem elementos ndo-nulos de uma matriz t (sal-
tos) entre sitios vizinhos em que um unico elétron seja movimentado, sem troca de spin, para
um de seus vizinhos, cj-a € ¢j, 0s quais sdo os operadores de criagao e destrui¢do para um elétron
com spin o nos sitios 7 e j e outro termo diagonal, que € a energia repulsiva U que opera quando
dois elétrons ocupam o mesmo orbital e n;, = cjocjg que € o operador niimero para os elétrons
no sitio 7. Caso se tenha auséncia do conjunto do segundo termo, entdo ird prevalecer o primeiro
termo, que poderd ser mostrado um elétron no nivel de Bloch onde cada elétron € distribuido
por todas as partes do cristal. Na priva¢ao do primeiro termo, tem-se o segundo conjunto de ter-
mos, que favorece os momentos magnéticos locais, uma vez que ele reprime a possibilidade de

um segundo elétron, com spin oposto, em sitios ocupados individualmente (SAMUEL, 2003).

A fim de obter uma andlise exata, quando ambos os termos estdo presentes, até este simples
modelo apresentado, t€m-se encontrado obstaculos. Contudo, se o nimero total de sitios for
igual ao nimero total de elétrons, entdo no limite de repulsao intrasitio desprezivel ¢ >> U,
tém-se uma banda ordindria metalica semi-cheia. No limite oposto U >> ¢, hd um elétron loca-
lizado em cada sitio (ASHCROFT, 1976), entretanto, devido ao principio de Pauli, o processo
de saltos de elétrons entre sitios vizinhos acontece apenas se os elétrons de sitios vizinhos t€ém
0s spins opostos, encontrando uma hamiltoniana de Heisenberg antiferromagnética (MATTIS,
1988). Teoria de perturbacdo aplicada neste limite U >> ¢ mostra que a constante de troca
J do hamiltoniano de Heisenberg tem relacio com os parametros do modelo de Hubbard da
forma |J| = % (FRADKIN, 1991).

1.5 APRESENTAGCAO DA DISSERTACAO

As propriedades dos sistemas magnéticos de baixa dimensdo, tornaram-se interessantes
nos ultimos anos para a compreensdao do comportamento de sistemas magnéticos de spins em
uma dimensao. Alguns sistemas sdo conhecidos como spin-Peierls, sistemas de Haldane, e
escadas de spins. Muitos destes sistemas apresentam caracteristicas interessantes, a baixa tem-
peratura. A caracteristica mais fascinante desses sistemas € que eles mostram surgimento de

magnetizacao de platd em baixas temperaturas.

No capitulo 2, faremos uma revisao da Teoria de Campo Efetivo (Effective Field Theory-
EFT), que combinada com a Técnica do Operador Diferencial (TOD), serd utilizada como

suporte fundamental para o cdlculo das grandezas termodinamicas relevantes.

No capitulo 3, descreveremos uma ideia simples do modelo de Ising unidimensional que
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fornece a magnetizagdo de platd, sendo o campo cristalino de imensa importancia na formagao
dos mesmos, por causa da forte anisotropia. Nesta parte, veremos que a metodologia de estudo
¢ analitica, em que resolvemos a equacdo de estado, dada pela magnetizagdo (m) de forma

exata.

No capitulo 4, usaremos a Teoria de Campo Efetivo, combinada a Técnica do Operador
Diferencial, para a identificacao de platd com baixa dimensionalidade de spins e a temperatura
zero, partindo de m analitica e autoconsistente, cuja solucao serd obtida por método numérico.

Verificaremos se havera formacgao de platd na magnetizacdo para o modelo de Ising competi-

J2
Jv?

a razao entre as interagdes de troca entre spins de primeiros e segundos vizinhos, respectiva-

tivo unidimensional com pardmetro de competi¢do para o« = introduzido no modelo como
mente, J; < 0 antiferromagnética e J, > 0 ferromagnética. Em seguida, trataremos o caso
do modelo de Ising unidimensional em aglomerados de dois spins com interagcdes competitivas
entre primeiros e segundos vizinhos, tendo em vista o aumento do aglomerado, onde esperamos
encontrar a formacgdo de platd. Estudaremos o modelo para « variando de 0 a até 0.5, em que
vamos variar a temperatura, proximo de 7' = 0, afim de se obter platd. Nao consideraremos
a > 0.5,% por que ndo vamos explorar o surgimento de outras fases magnéticas que aparecem
neste sistema em baixa dimensionalidade, como exemplo, a fase colinear antiferromagnética
(ANJOS, 2012). O estudo de platores na magnetizacdo tem sido objeto de intensas pesquisas,
visando a sua aplicabilidade, dentre os quais, destacamos: a difracdo por raios-x ou ressonancia
magnética nuclear, onde a difracao por raios-x € capaz de fornecer informacdes sobre a natureza

dos spins e orientagdo dos cristais.

E por tultimo, no capitulo 5, abordaremos os aspectos gerais, as consideragdes finais e algu-

mas perspectivas de trabalho que surgiram ao longo desta dissertacao.

6  Rosana em sua tese (ANJOS, 2012) e utilizando o mesmo método deste trabalho, encontrou varios platores

para o modelo de Ising numa rede quadrada com N = 4spins.
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2 TEORIA DE CAMPO EFETIVO

Neste capitulo, apresentaremos uma revisao sucinta da literatura sobre a Teoria de Campo
Efetivo (Effective Field Theory-EFT), que combinada com a Técnica do Operador Diferencial
(TOD), serd utilizada como suporte fundamental para o cdlculo das grandezas termodinamicas

relevantes, para expor o desenvolvimento da metodologia de estudo.

2.1 CONSIDERAGCOES INICIAIS

Na mecanica estatistica, os fenomenos fisicos podem ser divididos em duas categorias.
Na primeira, ndo ha interacdo dos componentes microscopicos, € como resultado, as fungdes
termodinamicas do sistema seguem diretamente do calculo dos niveis de energia desses consti-
tuintes individuais. Sao exemplos desta categoria: a distribui¢io espectral da radia¢do do corpo

negro, calores especificos dos gases e s6lidos, entre outros.

Na segunda categoria, as fungdes termodinamicas do sistema apresentam singularidades, a
quais levam a ocorréncia de vérias espécies de transi¢des de fase. Podemos citar como exem-
plo, a condensagao dos gases, fendmenos associados com a coexisténcia de fases, fendmenos
do ferromagnetismo e antiferromagnetismo, transi¢do no fendmeno de superfluidez do Hélio
liquido I para o Hélio liquido II. Nas interacdes entre as particulas, vemos que a caracteristica
destes casos surgem nos niveis de energia do sistema total conforme citado por Josefa Teixeira
(PACOBAHYBA, 2006).

Em trabalhos recentes, o comportamento magnético dos solidos teve destaque, onde se
pode observar que a mecanica estatistica tem representagao significante, principalmente através
de pesquisas para desenvolvimento de novas tecnologias. Todavia, para se tratar sistemas com
altos graus de liberdade da ordem do nimero de Avogadro, seria preciso tratar o sistema, consi-
derando as propriedades comuns ao conjunto das particulas, esquecendo do que acontece a
particula tnica. Uma quantidade importante, obtida no tratamento dado ao modelo magnético
estatistico, € a funcao de particdo do sistema no ensemble canonico, calculada com auxilio do

peso de Boltzmann dado pela soma da expressdo e #Fi, sendo 3 = onde F; representara

1
kT’
a energia total do estado i, como sendo proporcional ao peso estatistico para este estado sobre
todos os estados acessiveis ao sistema. O objetivo principal da mecanica estatistica € calcular a
soma sobre todos os estados acessiveis ao sistema, o qual é denominada na literatura de funcao

de particao (em alemdo Zustandssumme), entao,
Z =Tre MM =3 e (2.1)

em que H é o hamiltoniano representante do sistema fisico em estudo, E{o;} sdo os auto-
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valores da matriz H e T'r representa o funcional traco de —G7H. A fim de se obter a funcao de
particdo para um sistema com N particulas, tem-se configuragdes de spins: (2N + 1)V. Neste
proposito, para fins de calculos aproximativos, € estabelecido que, no limite termodinamico, o
tratamento do sistema serd analisado pelo comportamento deste, quando (N — 00), e de forma
a eliminar as flutuagdes (~ N _%). Sabe-se que poucos modelos estatisticos tem solucdo exata.
Pode-se citar como exemplo o modelo de Ising em uma dimensao. Se a funcao de particao for
conhecida, pode-se calcular as diversas propriedades termodindmicas e magnéticas do sistema,
tais como: a energia livre, calor especifico, energia interna, magnetizacao, susceptibilidade
magnética, etc. Fazendo uso da Eq. (2.1)), é possivel calcular a energia livre de Helmoltz, que

representa a conexao entre a termodinamica e a mecanica estatistica, dada pela equagao:

F = —%an. (2.2)

Poucos modelos estatisticos possuem solucdes exatas. A fim de obtermos solu¢do exata
para os diversos modelos, precisamos calcular a soma sobre todas as configuracdes do sistema
o, da funcdo de parti¢do, Eq.(2.1). Temos como exemplo de modelo que possui solugdo exata,
o modelo de Ising em uma dimensao, a qual podemos utilizar a matriz de transferéncia como
ferramenta, sem a necessidade de aplicacdo de um cdlculo de maior dificuldade. Partindo para
0 mesmo sistema de Ising bidimensional, ja notamos uma possivel complica¢do, por causa das
condi¢des de contorno que estardo em duas dire¢des, aumentando os célculos da matriz a ser
diagonalizada, pois a mesma serd de ordem elevada. Onsager (1944), chegou a solucdo exata
para o modelo de Ising bidimensional a campo nulo, e se apoiou na ideia de que esta poderia
ser expressa em termos do maior auto valor para uma matriz. Muitos métodos aproximativos
sao encontrados na literatura, onde o teste principal era a reproducao dos valores do modelo
de Ising %, pois eram resultados exatos como dissemos acima. Vejamos alguns dos métodos

aproximativos que surgiram:

a) Aproximacdo de aglomerados - Este tipo de método € tratado de forma, em que as
interacdes com os vizinhos sofrem aproximacdes. E também chamado de campo médio. Os
métodos que se destacaram foram os métodos de Bragg (1934), Williams (1934), Bethe (1935),
Guggenhein (1935) e Kikuchi (1951), os quais possuem a vantagem de solugdes simples e sem

grande esfor¢o matemadtico.

b) Método das Equagdes Integrais - para sistemas de fluidos simples, fornecem bons resul-
tados (KIRKWOOD, 1935; VAN LEEUWEN, 1959).

¢) Simulagdes Numéricas - A Técnica Numérica de Monte Carlo tem sido utilizada ha
bastante tempo como forma de obter solu¢cdes numéricas para a conclusao de problemas com-
plexos. Do ponto de vista microscépico, tem-se um grande nimero de dtomos, e este ntimero €

pequeno macroscopicamente (LANDAU, 2000).

d) Expansao em Série - Foi a que mais contribuiu para o estudo da criticalidade. Como
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exemplo, citaremos o modelo de Ising, onde a temperatura é sempre expandida em séries de

poténcias em ordens elevadas.

e) Aproximagdo Perturbativa - (Grupo de Renormalizacdo) - Trabalha sobre um sistema
modificando sua escala de comprimento, diminuindo os graus de liberdade do sistema. Através
do hamiltoniano original, € realizada a soma dos estagios sucessivos do grupo de normalizagao.
Apesar de ser considerado com melhor aproximacao (préoximo de “exatas’), hd algumas solucodes
aproximativas para modelos mais simples, tais como: Curie-Weiss (WEISS, 1907), Bragg-
Willians (BRAGG; WILLIAMS, 1934a , 1935b), desigualdade de Bogoliubov na sua forma
mais simples (FALK, 1970a , 1964b) e na aproximacdo de pares (FERREIRA; SALINAS;
OLIVEIRA, 1977), sao os métodos mais variados e aproximativos, mas iremos nos ater, na

proxima secao, a técnica do operador diferencial para aglomerados (clusters) com um spin
(EFT) (FISHMAN; VIGNALE, 1991) e (CALLEN ; STRIEB, 1963).

2.2 TECNICA DO OPERADOR DIFERENCIAL

A fim de saber o que acontece no tratamento microscopico da matéria, faz-se uso de
técnicas de teoria de campo. De posse destas informagdes, consegue-se obter a média das

grandezas do sistema de interesse, em que a média térmica no ensemble canonico € dada por:

_BH
(4) = %, 23)
onde H € o hamiltoniano do sistema, 7'r € o funcional trago no espago de todos os spins e
7 = Tr{e P"} é a fungio de parti¢do, ou seja, a soma sobre todos os possiveis estados de
configuracdo de spins. Para o tratamento do campo efetivo de um sistema com N particulas
interagentes, sempre € possivel dividi-lo em duas partes: a primeira contendo um aglomerado
(cluster) finito 2 com n < N sitios centrais e seus respectivos vizinhos e a segunda, (2’ repre-
sentando a parte restante fora da vizinhanga, ndo contendo spins do aglomerado {2 (ver figura

21).

Todo o sistema foi tomado para o limite termodinamico, sendo uma parte infinita e outra

finita. Sendo assim, pode-se reescrever o hamiltoniano na seguinte forma

H=Hq+ Ha, 2.4)

onde Hg representa o hamiltoniano do aglomerado ¢ finito e Hq a parte infinita, sendo o
restante que nao possui spins do aglomerado 2. A comutacdo é uma propriedade importante

para que os hamiltonianos comutem, visto que estamos tratando de sistemas cldssicos.

[Ha, Hor] = 0. (2.5)
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Figura 21 — Ilustragdo de um sistema com N particulas interagentes do aglomerado {2 e sua vizinhanca e Q' fora
da vizinhanga.

Pode-se efetuar o traco da Eq.(2.3)) em dois passos: primeiramente sobre o aglomerado

finito 7,.(2) e por ultimo sobre os spins que ndo pertencem a vizinhanga que é 7,.(€)).

A Eq.(2.5) é equivalente 2 igualdade e #* = e~#Hoe=FHa e levando em conta as proprie-

dades do traco de uma matriz temos

Tr {e ™} = Tro {e ™} Trg {0}, (2.6)

O sistema infinito ndo pode ser tratado analiticamente, entdo serd avaliada a média de um
operador com varidveis do aglomerado finito, o qual possui parte das informagdes do sistema.

Sendo assim, a média deste operador ficard reescrita na forma:

_ Tro{e Mo} Tro{ A(Q)e PHe}
<A(Q)> B TTQ/{e_’BHQI}TTQ{(E_BHQ} ’ (27)

Multiplicando a Eq 1) por um fator de unidade % =1, e fazendo uma combinacao
adequada das propriedades do traco de um operador diagonal, no exemplo aplicando na Hamil-

toniana, obtém-se a expressao:

ro e—BHa Can
(AQ) = WW{T T&A;ES_)MQ] le-s 9} (2.8)

Fazendo a comparagdo da Eq.(2.8) com a Eq.(2.3), tem-se que o valor médio de (A(2))
fica reduzido ao calculo do traco parcial relacionado ao aglomerado finito, conforme ilustrado
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na figura 21, ou seja,

Tm{A(Q)e‘ﬂH“}> _ (2.9)

R

Para sistemas cldssicos a Eq.(2.9) € exata, uma vez que neste limite as varidveis de spin pre-
sentes no hamiltoniano comutam. Se tivermos modelos descritos por hamiltonianos quanticos,
a Eq.(2.9) ndo é exata, pois ndo comutam, ou seja, [Hq, Ho| # 0. Sa Barreto e Fittipaldi
(1981) aplicaram a Eq. para descrever modelos quanticos, partindo do modelo de Ising—%
com campo transverso, e obtiveram valores satisfatérios comparados com método, como por
exemplo, expansdo em série. Honmura e Kaneyoshi (1978), no fim da década de 1970, pro-
puseram um novo método de teoria de campo efetivo (EFT) associado a técnica do operador
diferencial que apresenta resultado satisfatério do ponto de vista qualitativo. Entretanto, de-
pendendo da complexidade do sistema em estudo, a aplicacdo desta técnica exige um nivel

complexo computacional.

2.2.1 |IDENTIDADE DE CALLEN-SUZUKI

Para demonstracdo da identidade de Callen-Suzuki na Eq.(2.9), serd aplicado o hamilto-

niano de Ising com dois estados (spin %) descrito por

H=—-J 004, (210)
(4,3)

onde J € o parametro de interacdo de troca J > 0 e J < 0 correspondem os sistemas ferro-

magnético e antiferromagnético, respectivamente, (i, .J) representa a soma sobre os primeiros

vizinhos z e 0 = 41 € a varidvel de spin % Vamos considerar um aglomerado com apenas um
spin, assim o hamiltoniano (2.10)) ficard

H=—Jo1 ) o5 (2.11)
5

sendo & o vetor de primeiros vizinhos e z o nimero de coordenacdo da rede. A fim de obter
a expressdo m = (oy) para a magnetizacdo, substituimos a Eq.(2.11) na identidade Eq.(2.9),

obtendo

Troilorexp(Koy Z 0145)]

m — J > 7 (2.12)
Trqexp(Koy Z 0..5)]
5
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= , P = 1 B € . ivel
em que K J L_ e kg é a constante de Boltzmann. Como os possiveis valores da
kT

varidvel spin sdo o7 = =£1, efetuando o traco, temos a magnetizagdo m = (o) é dada por

m = (tanh(K Y o,,5)), (2.13)
5
onde se obterd a magnetizagdo por spin, somando o funcional trago sobre todo aglomerado.

A Eq.(2.12)) representa a identidade de Callen (1963) e Suzuki (1965), desenvolvida através
da média termodindmica. A parte direita desta equacdo envolve cdlculos com alta complexi-
dade, em relacdo aos argumentos da funcao hiperbdlica dos operadores de spins. Para se obter
as funcdes de correlacdo e temperatura critica no modelo de Ising bidimensional, a identidade de
Callen-Suzuki foi primeiramente utilizada para se calcular as propriedades criticas do sistema
de Ising de Spin—%. Entretanto, outros autores fizeram uso da identidade para obter as proprie-
dades criticas do modelo de Ising de spin—%, como por exemplo: Matsudaira (1973), Frank e
Mitran (1977a, 1978b). Sabendo que a identidade de Callen-Suzuki é de dificil manipulagao,
serd introduzido o operador diferencial que tem por objetivo transportar as médias, que antes
era tomada sobre as exponenciais, diretamente sobre os operadores de spin. Esta técnica sera di-
vidida em duas partes, na primeira serd usado o operador diferencial para uma varidvel definido

por:

ADrF(z) o= F(N), (2.14)

A d . : : .
onde o termo D, = 9 é o operador diferencial e F'(z) é uma fung¢io diferencidvel em todo o
x

espaco, que € um resultado bastante util para aglomerados com spins finitos. Na segunda parte

serd feito o uso da identidade de van der Waerden para spin-%, com dois estados,

et = cosh(N\) & oysenh(N). (2.15)

A expansao da fungdo D= g g prova da Eq. 1| em Série de Taylor, ou seja,

A2 A3
5 A \2D, D,
M =14+ \D, + 5 + i + ... (2.16)

Ao multiplicar ambos os lados da Eq.(2.16) por F'(x), tem-se:

D F(z) = F(z) + AD,F(z) + + . (2.17)
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Percebe-se que o lado direito da equagdo F'(x + \) é igual a expansdo da série de Taylor

emtornode x = 0

= L5
A) — 2.18
Flz+ ; = (2.18)
Comparando as equacoes (2.16) e (2.17), tem-se

D= F(z) = F(z + \), (2.19)

sendo que a Eq.(2.13)) pode ser verificada. Fazendo uso da propriedade do operador diferencial

na identidade de Callen-Suzuki para o modelo de Ising, obtem-se e*P* F'(z) |,_o= F()), onde

D, = Z,aEq.(2.12) serd
m = <H e(KU<1+5>D””)> tanh(z)|z=o, (2.20)

§

e se fard uso da identidade de Van der Waerden para spln—— tem-se:

e(KU(l-H?)f)”“') = cosh(KDx) + (T(l_i_g)senh(Kﬁx), (2.21)

Aplicando na Eq.(2.19), serd obtido,

m = <H[Mx + 0(1+5)Nx}> tanh(x)|z—o, (2.22)

-

)

onde: M, = cosh(KD,) e N, = senh(KD,). Note que a Eq.(2.22) é exata envolvendo
célculos matematicos complexos em seu segundo membro, uma vez que ha vdrias correlagdes
de spins, em que se forma um conjunto infinito de func¢des acopladas de correlagdao. Sa Barreto
e Fittipaldi (1985) mostraram que nao € preciso nenhum desacoplamento no modelo de Ising-
% numa rede de uma dimensao (com nimero de coordenacdo z = 2), pois se consegue um
numero finito (duas) de equacdes de fungdes de correlacdes entre spins. A fim de elucidarEFT
combinada com a Técnica do Operador Diferencial, serd desenvolvido, neste exemplo uma
rede quadrada com o nimero de coordenacdo igual a quatro, figura (22). Dados: ¢ = 1, o spin
central com um aglomerado e os spins externos sendo representados por {02, 03, 04, 05} , entdo

a Eq.(2.22)) expandida ficara:

= (M, + 02N,) (M, + 03N, ) (M, + 04N, ) (M, + 05N, )Vtanh(z) oo . (2.23)
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Para o modelo sem campo (h = 0) dado pela Eq.(2.10), pode-se ver que a fungdo hi-
perbdlica F'(x) = tanh(x) é impar, ou seja, F'(—x) = —F(x), sendo assim, fica facil mostrar
que a combinacao de operadores diferenciais pares envolvidos na expansao da Eq.(2.21) € nula

quando aplicada nesta fungdo e fazendo o limite de z — 0, ou seja:
Do ( Dy )tanh(z)| =0 = 0. (2.24)

Portanto, apenas contribui¢des de fungdes impares tem valores ndo nulos, entdo, a eq.(2.22)

pode ser reescrita da seguinte forma:

m = A1 (K){oy + 03 + 04 + 05) + A3(K) (090304 + 020305 + 030405 + 020405), (2.25)

onde A;(K) e A3(K sdo coeficientes a serem obtidos. O sistema apresenta a caracteristica da
invariancia translacional, entdo se aplica a propriedade considerando que (0;) = (o) parai # j
e também para as correlagdes (0;0;0;), onde i # j # [. Assim, a magnetiza¢do pode ser escrita

COmo:

Figura 22 — Ilustracdo de um aglomerado de N = 1 spin representado pelo spin central o; e seus primeiros
vizinhos representado (o2, 03, 04,05).

03( ir j+1)

os(i, j-1)

m = Ay (K)(o:) + A3(K)(oi0;01), (2.26)
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onde
Ay(K) = AM3N,tanh(z)|,mo = B8 A (K) = M,N3tanh(z)|,—p = 50
e I, =tanh(nkK).

Expressoes semelhantes a Eq.(2.26) podem ser obtidas para as fungdes de correlagoes, e
sdo conhecidas na bibliografia pelas equacdes de Dobrushin-Lanford-Ruelle (DOBRUSHIN,
1969) e (LANFORD, 1969), e utilizadas na teoria de campo para descrever a distribui¢do de

probabilidade no limite de certo erro de volume finito de forma severa (PARISI, 1988).

Existe certa dificuldade para se obter de forma exata a magnetizacdo através deste método,
pois ha na fun¢do de correlagdo a presenca de trés spins no segundo membro da Eq.(2.26). Para
resolver esta situacdo, sera feito um desacoplamento, onde numa primeira aproximagao os spins

da funcdo de correlacao modificardo a funcao para a forma:

(0:0j...0p) = (0:)(0})...(0p), (2.27)

onde ¢ # j # ... # p, sendo conhecida na bibliografia como aproximacdo de Zernike (1940).
Pode-se usar essa aproximagao para a condi¢@o de contorno (o;) = m, Vi, escrevendo a equagdo

autoconsistente para a magnetiza¢ao na forma

m = A (K)m + As(K)m?®, (2.28)

de onde se obtém o seguinte resultado para a magnetizacao:

. 1—A1(K)
m—UW. (2.29)

A solugdo aproximada da Eq.(2.29) representa a teoria de campo efetivo com um aglome-
rado de spin (EFT-1), tendo como resultado direto valores cldssicos para os expoentes analisa-
dos. Entdo, faz-se m — 0, com a temperatura critica 7., para o modelo de Ising de spin-% numa
rede quadrada de um spin central, com z = 4 para primeiros vizinhos. Para calcular 7, basta

resolver a seguinte igualdade:

Ai(K.) =1, (2.30)

1
ke

= 3.089, que pode ser comparada com 7, = 2.269, a qual € a solug@o exata. Observando a

1
onde T, = kBLT Para o modelo de Ising—§ numa rede quadrada, que é nosso exemplo, T, =

Eq.(2.29), pode-se notar que para o expoente critico § = 3, a magnetizagdo se anula conforme
lei de poténcia.
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A Eq.(2.27)), pode ser desacoplada para um nimero de coordenacio z, a fim de se equiparar
o que diz na EFT-1 a se aproximar da Eq.(2.22) através da equagdo

m =~ (M, + mN,)*tanh(x)|z=o- (2.31)

Partindo do principio em que (0;) = m Vi. Escrevendo a Eq.(2.31)) num somatério e expan-

dindo em primeira ordem, temos

I3

z
m = mIMZTIN?f(x)]p—o0, (2.32)
=0 \ 4
z
sendo = #ﬁq),, entdo, proximo da regido critica (1" ~ T.), para m — 0, pode-se obter
q ! [

a partir da Eq. o0 expoente classico 3 = % onde a temperatura critica pode ser calculada

numericamente por meio da seguinte equacao

Af(k) = 1. (2.33)

Tem-se que para uma rede linear, onde z = 2, uma solucdo exata 7. = 0. Se o niimero de
coordenagdo aumenta, a temperatura 7. vai aumentando gradativamente, onde podemos citar
como exemplo, a rede quadrada (2 = 4), em que K ! = 3.089 e a rede ctibica simples T.(z =
6) = 5.073, e quando atinge o limite termodindmico z — oo, chega-se ao valor de campo
médio % = 1. Espera-se que o sistema cresca fisicamente, com o aumento de z no valor de
T., isto acontece por que o sistema fica mais correlacionado precisando de mais energia térmica
(kgT.), a fim de acabar com a ordem magnética. Quando o fon i interage em média com a
mesma magnitude com todos os sitios da rede cristalina, no limite de coordenagdo em que
z — 00, temos no sistema uma interacao de longo alcance, que apresenta os mesmos resultados

da aproximac¢do de campo médio de Curie-Weiss.

2.3 CONSIDERACOES

A média da funcao de uma grandeza na aproximacgao de campo médio (mean field approxi-
mation, MFA-1) em aglomerado com um spin, no caso tratado, pela fun¢do trigonométrica hi-
perbdlica, dado pela Eq.(2.13), para cdlculo da magnetizagdo, esta média é tomada direto sobre

o argumento, e ndo sobre a fung¢do. Entdo, pode-se escrever a Eq.(2.13) na forma

m = { tanhK Z oL5 )~ tanhkK Z 0.5 ) (2.34)
5 5
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ou simplificando

m = tanh(zKm), (2.35)

que descreve o valor da magnetizacdo em MFA, levando a um resultado equivocado em uma
dimensao, ou seja, T.(z = 2) # 0. O desacoplamento da Eq.( , que € o resultado usado
pela EFT-1 Eq.(2.32), onde as fungdes de correlagdo entre spins diferentes sdo tratados com
aproximagio, tratando de forma exata a relagdo de cinemdtica de spins 02" = 1 (0; = +1)
através da identidade de van der Waerden, enquanto que MFA trata aproximadamente tanto as
correlagdes como as auto-correlagdes o>". Na literatura, para a resolugdo de problemas com
muitos corpos na mecanica estatistica, encontramos varios modelos de dimensdo maior que
dois, sendo aplicado o MFA, para a resolucao, tais como: metamagneto (RUNEHR; FIGUEI-
REDO, 1998), vidro de spin (LI; WALASEK; CIEPLAK, 1997), modelo de Heisenberg com
interacao Dzyaloshinski-Moriya (SOUSA; FITTIPALDI, 1994), etc.

Para o modelo de Ising—%, numa rede unidimensional, tem-se melhores resultados qualitati-
vos e quantitativos utilizando o EFT a MFA, pois ha solucio exata para o modelo com 7. = 0.
Na teoria EFT trata de forma exata a cinemética de spin fazendo com que o modelo de interacao
de curto alcance ndo apresente ordem de longo alcance em uma dimensdo. Entdo, a medida que
o sistema de aglomerado cresce e utilizando o desacoplamento, obtém-se melhorias na parte

quantitativa para grandezas criticas, com relativas melhorias em relag¢do ao resultado exato.

Suzuki e Katori (1986) realizaram um estudo minucioso do aumento dos aglomerados no
esquema MFA, a fim de calcular a temperatura critica do modelo de Ising numa rede quadrada,
onde sugeriu que o limite do tamanho do aglomerado (N) infinito, a temperatura converge para
o resultado de Onsager. A fim de compreendermos melhor, faremos uma exposi¢cao para a
convergeéncia de 7., onde desenvolveremos MFA em aglomerado de dois spins, conhecida na
literatura por aproximagdo de Oguchi (1966). Entdo, o hamiltoniano de Ising Eq.(2.10) é para

aglomerados de N = 2 spins por
HYEA = _Joy09 — J(2 — 1)m(oy + 03). (2.36)

o 1 L . ~ . P
Na Eq.(2.36), m = (3(0y + 02)) é a magnetizagdo por spins e o dltimo termo representa
a soma das médias realizadas em torno dos spins o, € o, pertencentes ao aglomerado, entdo a

aproximacao por spins nesta soma é dada por

o senh[2K (z — 1)m]
"~ cosh[2K (z — 1)m] + e—2K’

(2.37)
com K = [3J.

Obtemos a temperatura critica da Eq.(2.37) no limite, quando m — 0, com resultado equi-

vocado T, # 0 para a cadeia linear (z = 2). Para a rede quadrada, temos % = 3.893. Suzuki

e Katori (1986) aumentou o aglomerado e manteve a simetria da rede quadrada, encontrando os
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seguintes valores para kB—JTC : 3.125, 2.915, 2.748, 2.679 e 2.631 para aglomerados com N =9,

21, 45, 87 e 177 spins, respectivamente.

Todos os valores acima, apesar do tempo computacional, mostrou uma pequena convergéncia
em direcdo ao resultado exato % = 2.269. Para o pardmetro de ordem do tipo m = ¢(m,T),
tem-se as teorias de campo efetivo (MFA e EFT), que apresentam expressdes autoconsistente,
onde ao redor da criticalidade os expoentes criticos sao universais (cldssicos) independente da
dimensao (d) e da simetria do hamiltoniano, em contradi¢do com as experi€ncias dos compostos

magnéticos.



56

3 MAGNETIZACAO DE PLATO NO MODELO DE ISING SIMPLES

O trabalho tedrico de Hida foi um dos primeiros a apresentar a magnetizacao de platd. Em
seguida, vérios autores usaram o modelo de Ising (BAI; CHEN, 2012) em vez do modelo de
Heisenberg para explorar a magnetizacdo de platd. Através dessa ideia simples, serdo explora-
das as caracteristicas do modelo, sendo demonstrado exemplo do sistema de spins do modelo

de Ising que fornece a magnetizacao de platd.

3.1 ESTRUTURA DE PLATO

Em sistemas de baixa energia e baixa dimensionalidade ou quase unidimensional, pode-
mos observar um gap de spin, quando se aplica um campo magnético externo. Entdo, pode-se
notar como exemplo, cadeias de spins, as quais tem despertado a atencdo desde a conjectura
de Haldane, até o sistema antiferromagnético de Heisenberg unidimensional 1. A conjectura
de Haldane € exemplificada pela afirmacdo de que em uma cadeia de spin inteiro isotropica,
ha um intervalo entre o estado fundamental e o primeiro estado excitado, refletindo a curva de
magnetizacdo em um vale, que ¢ denominada na literatura de platd (LITAIFF, 2013). Ex-
perimentalmente, a estrutura de magnetizacdo de platd pode ser encontrada em compostos
como exemplo, STCuy0O3 (ASUMA, et al.1994) e (BARTLETT; NOCERA, 2005), Yo BaNiOs
(WILLS, 2000) e (DARRIET; REGNAUT, 1993), Cu(NOs3)92.5H,0O (BONNER, 1983).

Existem vérios estudos de sistemas de spins, em que platores sdo analisados, dentre os
quais sdo incluidos ingredientes no hamiltoniano que deixam o modelo robusto, tais como:
dimerizagdo, anisotropia, frustrag¢do, anisotropia de um ion unico, acoplamento de spin-fonon
(CHEN et al. 2003). Deve-se notar que a quantiza¢do da magnetizacao foi derivada do teorema
de Lieb-Schultz-Mattis (LIEB, 1961), em que a condi¢do necessdria para a existéncia de platd

¢é descrita como

Q(S —m) = inteiro,

sendo () € o nimero de sitios na célula unitaria ou nimero de sitios para os quais a simetria
translacional é espontaneamente quebrada ou explicita, S € o nimero quantico total do spin
e m a magnetizacao por célula unitaria. Varios métodos se destacam para o calculo da curva
da magnetizacdo como, por exemplo, simulacdo de Monte Carlo, diagonalizacdo numérica,

bosonizagdo, forte expansao de acoplamento, etc.
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3.2 EXISTENCIA DE MAGNETIZAGAO DE PLATO

Considere o modelo de Ising de um sistema interagente antiferromagnético, descrito pelo

seguinte hamiltoniano

N N N
H=J> SiSi,+D> (S)*+h> S, 3.1)
=1 =1 =1

onde D descreve a forte anisotropia de fon tunico, sendo que a varidvel de spin S* assume
os valores S* = 0,+£1, J é o acoplamento de interacdo de troca (exchange), sendo J > 0,
h € o campo magnético externo, e /N € o numero total de sitios do sistema. De acordo com
(BAI; CHEN, 2012), encontramos trés platores, sob condi¢des de contorno no sistema, sao

eles: m =0, %el.

O resultado do diagrama de fase no plano (d, h) e magnetizagdo (h, m) foi obtido analitico
e exato, e também na literatura, com o uso da técnica de simulacdo de Monte Carlo (CHEN et al.
2003). Neste caso, ocorrerd trés platores, devido a coexisténcia de interacao antiferromagnética
(5757,,) com termo de anisotropia de fon tnico positivo (S7)* e N igual a 2 sitios, sendo que

o sistema € submetido 2 mesma condi¢do de contorno periddica que o modelo original.

A constru¢do de um sistema para o modelo simples, quando NV € igual a 2, sendo o sistema

submetido as mesmas condicoes de fronteira, € dado pelo hamiltoniano
H = JS7 S5 + D[(ST)* + (S5)°] + RI(ST) + (S5)], (3.2)

onde S* = 0, =1 para o modelo é dado pela Eq.(3.1). A funcdo de particao € calculada analitica
e exata pela Eq.(2.1)), dada por:

7 =1 + 6—6(2J+2D+2h) + 26—B(D+h) + 26—,8(—2J+2D) + 26—,8(D—h) =+ 26_5(2J+2D_2h). (33)

A energia Livre de Helmholtz € dada por:

F=—kgTin Z, (3.4)

e a magnetizacdo m por sitio serad

)

_ _% (g_i) _ % [0 HRIF2DI2N) _ 9=B(DHR) | 9=HD-h) | g=H(2I+2D-20)
B
(3.5)
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onde 3 = k3+T’ kgT € a constante de Boltzmann , 7" € a temperatura. Foi adotado a constante

de Boltzmann k3 = 1 e h o campo magnético.

O diagrama de fase h versus D no estado fundamental é demonstrado na figura (23b). Na
figura (23a) € observado que os platores para m = 0 e m = 1, sdo provenientes da ordem

antiferromagnética e da ordem ferromagnética, enquanto que o aparecimento de plato param =

% é sinalizado devido ao efeito provocado pelo termo (S7)? de anisotropia de fon Gnico no

hamiltoniano da Eq.(3.1) correspondente ao pardmetro D.

Figura 23 — (a) Magnetiza¢do m como uma fungdo do campo magnético h. D = 1, T= 0.01 (por unidade de
J). h. € o ponto inicial do campo magnético para a magnetizagdo diferente de zero e hy é o campo de saturacdo
correspondente a magnetizacao de saturacdo. (b) Diagrama de fase da magnetizacdo do estado fundamental, em
que os simbolos quadrados pequenos representam o campo inicial do platd em m = % e os circulos pequenos, o
campo saturado.

1
(a) J (b)@
0.8 i m=1 N o
3- c-:—;-r: O-'3 |
06 - o @ s'"
E - =) _,r_) _
0.4- 2 LEH\\\\\\E‘::EM/P)
02!t | _
m=0
0 D I
0 4 6 0 0.5 : _ |
D

Fonte: BAI; FEI CHEN (2012).

3.3 CONSIDERACOES

O modelo de Ising simples unidimensional pode gerar resultados analiticos exatos para o
espaco de parametros do modelo e estudo do comportamento critico de sistemas, observado
sem a necessidade de qualquer aproximacao através dos métodos ou técnicas disponiveis na
literatura, e neste caso, serviu para analise de existéncia e comportamento critico de platd. A
quantizacdo é um fendmeno de relevancia para a observacao de platd, em que se nota a curva
da magnetizacdo a baixas temperaturas, cuja energia do nucleo depende da orientacdo do seu

spin em relagcdo ao campo elétrico local.
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4 MODELO E FORMALISMO

A Teoria de Campo Efetivo junto com o auxilio da Técnica do Operador Diferencial tem
mostrado como uma alternativa bem elaborada para estudo e identificacdo de platores com
baixa dimensionalidade de spins e baixa temperatura. Dessa forma, o estudo de platores na
magnetizacao ainda € alvo de muitas pesquisas, e que varios trabalhos tém surgido ao longo
destes ultimos anos, no qual os modelos de Ising ou Heisenberg em redes cubica, quadrada e
unidimensional, no tratamento classico ou quantico, € explorado na formacao de platores. Al-
guns trabalhos ja foram publicados sobre o modelo de Ising na rede quadrada e cubica (ANJOS,
2012), em que se verificou a presenca da formacdo de platores em sistemas bidimensionais e
tridimensionais, despertando interesse para o estudo do modelo de Ising competitivo unidimen-

sional.

Pode-se notar a aplicabilidade dos resultados tedricos experimentais comprovadas através
de técnicas, os quais incluem a difragdo por raios-x ou ressonancia magnética nuclear, sendo
a difrac@o por raios-x capaz de fornecer informagdes sobre a natureza dos spins e orientagcdo
dos cristais, conforme mencionado por Rosana Aparecida (ANJOS, 2012). Para a realizacao
deste experimento, utiliza-se 0 magnetometro' em sistemas magnéticos, que é formado por um
conjunto de equipamentos usados para medir o momento magnético de uma amostra em deter-

minado valor de campo aplicado.

41 DESCRICAO DO MODELO PARA AGLOMERADO DE N = 1 SPIN

Considere o modelo de Ising competitivo unidimensional com interagdes de primeiros
vizinhos antiferromagnéticas e interacdes de segundos vizinhos ferromagnéticas em rede linear
com aglomerado de N = 1 spin, conforme ilustrado na figura (24), cujo hamiltoniano é dado

por,

H=J Z SiSiy1 — Jo Z SiSiv1 — hz Si, 4.1)

<> <<E>> 7

onde os acoplamentos de interacdes de troca entre spins (exchange) sdo considerados para o
caso de interacao de primeiros vizinhos antiferromagnética .J; < 0, e interacdo de segundos
vizinhos J, > 0 ferromagnética, sendo A o campo magnético externo, < ¢ > a soma sobre

todos os primeiros vizinhos e << ¢ >> a soma sobre os pares de segundos vizinhos.

' Os magnetdmetros existentes exploram varios conceitos fisicos, a maioria baseada na conexdo entre os

fendmenos elétricos e magnéticos, ou seja, converte o campo magnético em um sinal elétrico.
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Figura 24 — Tlustracdo no aglomerado de N = 1 spin para o modelo de Ising competitivo unidimensional com
interagOes de primeiros e segundos vizinhos, respectivamente, antiferromagnética e ferromagnética.

J1

O parametro de competicao o = % neste modelo serd considerado o < 0.5, pois neste
trabalho ndo serdo tratadas outras fases 1magnéticas observadas para « > 0.5, além das fases
paramagnética e antiferromagnética que surgem nos diagramas de fase no estado fundamental,
conforme estudado na versdo do modelo para as dimensdes bidimensional e tridimensional

tratadas por Rosana Aparecida (ANJOS, 2012). Nesta dissertagc@o serd analisada o diagrama de

h »
fase — versus o no estado fundamental, em que se espera encontrar as fases paramagnética (P)
1
e antiferromagnética (AF).

A fim de preparar o hamiltoniano para o cdlculo da média de uma grandeza fisica para
o sistema, por exemplo, o pardmetro de ordem do sistema, a magnetiza¢cao por spin, vamos

multiplicar a Eq.(4.1) por —/ e colocar a soma dos \S; em evidéncia, entdo

—BH, =S |—K; Z Sit1+ Ks Z Siv1+ L], 4.2)

<i> <<1>>
sendo Ky = BJ1, Ko = Jy, e L = Sh,
onde,

a=-KY Spi+Ky Y Sia+L (4.3)

<i> <<LE>>

Fazendo a substitui¢ao da Eq.(4.3) na Eq.(4.2)), tem-se o hamiltoniano na forma reduzida

—BH1 = Si(a). (4.4)

A seguir, aplicaremos a Técnica do Operador Diferencial no cdlculo da magnetizacio para
o modelo da Eq.(4.I). A abordagem de estudo do modelo para obter a equacdo de estado
autoconsistente que surge com o calculo da magnetizacdo, esta € realizada primeiro em uma

parte analitica, e depois, no final, outra numérica.
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4.2 TECNICA DO OPERADOR DIFERENCIAL

No capitulo 2 foi visto que no ensemble candnico, a média térmica de uma grandeza A(€2),

¢ dada pela Eq.(2.9), e reescrevendo esta equagdo para uma grandeza particular A, temos que

—BH
(A) = —TT[AZe | : (4.5)

ou que, para A(n),

B Tr,{A(n)e FHn}
Substituindo A(n) por S;, tem-se que
_/Tr{S;e P}
(Si) = <W> . (4.7)
Aplicando a Eq.(4.4) na Eq.(4.7), tem-se que
<S.> - M (4.8)
YN Trp{eSia} /7 '

Sabe-se que o ponto inicial para o cdlculo das grandezas termodinamicas, no ensemble
candnico, é dado pela fungdo de parti¢do Z = T'r[e #%], onde T'r representa o funcional trago

da expansdo do hamiltoniano diagonal, ou seja, a soma da diagonal principal da matriz diago-

1
kT’

efetuando a soma do trago para os valores de S; + 1 da varidvel de spin na Eq.(4.4), tem-se que,

nalizada, em que 3 = kp € a constante de Boltzmann, e 7" a temperatura absoluta. Entdo,
Z =Trle "] = @ 4 =@, 4.9)

Portanto,
Z = 2cosh(a). (4.10)

A magnetizacdo da sub-rede A, m 4, é dada por:

my =< S >= <8g;Z> = (tanh(aya)) . 4.11)

Através de um procedimento andlogo, partindo de < S; > com a troca dos indices A e B,

obtemos a magnetizacdo da sub-rede mp,

olnZz
da

mp =< Sy >= < > = (tanh(ag)) . (4.12)
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Calculando, m 4, usando a Eq.(4.T1)) e substituindo na Eq.(4.3)), tem-se que:

ma = <tanh(—K1 > S+ Ky Y S+ L)> . (4.13)
<> <<1>>

Esta equacao € conhecida como identidade de Callen-Suzuki para o modelo de Ising, pois

esta foi deduzida primeiramente para spin-% por Callen, e depois generalizada por Suzuki para

um valor de spin geral. Para extrair o argumento da Eq.(4.13)), faz-se uso de identidades ma-

tematicas, as quais auxiliardo no desenvolvimento da equagdo Eq.(.13). Entéo, faremos uso da

Técnica do Operador Diferencial, em que a acao do operador diferencial aplicado para o caso

de uma funcao de uma varidvel pode ser representada como:

ADrF(z) o= F(N), (4.14)

A 0 . . . . s
onde o termo D, = 7 representa o operador diferencial e F'(x) € uma fungdo diferenciavel
x
em todo o espaco x (este pode ser generalizado ao espago vetorial e a técnica € aplicada).

[—K; Z Sit1+ Ko Z Sz’H]
ma = <H e <i> <<i>> Dz> F(2)]4=0, (4.15)

onde

F(z) =tanh(z + L).

Usando a identidade de van der Waerden para spin-%, com dois estados de energia para

configuragdes do spin (¢ = + 1), temos

et = cosh(N\) & oysenh(N). (4.16)

Para o desenvolvimento da Eq.(4.14), por um procedimento andlago, como foi visto no
capitulo 2, a Eq.(2.23) possuia correlagdes de spins de todas as ordens de grandeza na fungdo
de correlacao ficando acopladas. Entdo, fez-se uso de técnica de aproximacao de desacopla-
mento, que desconsiderou as correlacdes de multi-spins. Serd aplicada a aproximagao, chamada
também de desacoplamento de Zernike (1940), de ordem zero, dada pela equacdo Eq.(2.27) na
equacao da magnetizagdo m4, Eq., e considerando m 4(py =< S;4(p) > conforme visto

na Eq.(2.26), temos

ma = ((az —mpSs)*(oy + mafy)?) Flay o, (4.17)

onde o, = cosh(K;D,), B, = senh(K;D,)comv =z,yei=1,2.



Capitulo 4. MODELO E FORMALISMO 63

O célculo para a sub-rede B € andlogo ao da sub-rede A, permutando-se os indices A e B,

desta maneira a magnetizacdo da sub-rede B é dada por,

mp = {(az — maBs)*(y + mpBy)*) Fla) |o=o - (4.18)

Com o auxilio das Eq.(4.17) e (4.18) definimos duas novas magnetiza¢des, a magnetizacao
total

1
m:§(mA—|—mB), 4.19)
e a magnetizacdo residual (staggered)
1
ms = §(mA —mg), (4.20)

tem-se uma equagao para os termos impares de m,

ms = Ay (m)m, + Az(m)m?, 4.21)

e outra equacgdo para m, relacionada com os termos pares de m, isto é,

m = Ag(m) + Ay(m)m? + Ay(m)m?, (4.22)
sendo os coeficientes A;(m) = A;(m, T, Jil, a), i = 1,2, 3,4, dados por

Ao(m) = {ajay + 2(aufe0; — ayByai)m + (a2 + @,y — auBroyB,)m?
+ Q(Qxﬁzai — ayBya)m® + 6§6§m4}F(x)|(x:0), (4.23)
Ar(m) = 2{ (00 + ayBy02) — (BufB2 + 4y By 32) M} F ()] oo, (4.24)

Ay(m) = {(aiﬂi%—aiﬁg)+4amayﬂwﬁy+2(axﬁmﬂj—ayﬁyﬁi)m—2ﬁiﬁ§m2}F(x)|z:0, (4.25)

As(m) = 2{(aaB2B: + (B, 82) } F ()] o0, (4.26)

Ay(m) = B235 F(x)|ao- (4.27)

Para a obten¢do das expressdes dos coeficientes A;(m), i = 0, 1,2, 3,4, dados pelas Egs.
#.23), (4.24), @.25), @.25),(.26) e (4.27), foi utilizado o software MAPLE, expandindo as
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expressoes das Eqs.{@.17) e (@.18), combinada com as Eqs. (@.21) e (4.20). Em seguida, trans-
portamos os coeficientes obtidos para as equacdes autoconsistentes, Eqs.(4.21) e (4.22), que

foram resolvidas numericamente com o auxilio do c6digo FORTRAN.

Como resultado obtido do sistema formado pelas Egs. e (4.22), obtemos a magnetiza-
¢do total e também, no estado fundamental, a temperatura nula > (T = 0), o diagrama de fase
Jil como fun¢do do parametro de competi¢do de interagdes «, representado pela figura (25)
para varios valores de . Podemos notar que s6 aparecem duas regides distintas para o valor
da magnetizagdo total. Foi considerado o pardmetro « variando de 0 até 0.5 (o < 0.5), haja
vista que acima deste valor (o« > 0.5) surgem outras fases magnéticas tratadas na literatura
que nao exploramos nesta dissertacao, como exemplo a fase colinear, super-antiferromagnética,
na versao do modelo em estudo, conforme a Eq.(4.1), a partir de duas dimensdes tratado por
Rosana Aparecida (2012), Zhan Bai e Zhou Chen (2012), Fabian Litaiff (2013).

No capitulo 1 foi comentado uma das fases que surgem, a fase super-antiferromagnética. O
modelo em estudo, Eq.(4.1), na auséncia de campo magnético externo nio apresenta transicao
de fase (CAN, 1970), este fato é observado na figura (25), levando a ocorréncia dos resultados

encontrados para a magnetizagao total com valores m =0 e m = 1.

Figura 25 — Diagrama de fase Jil versus o
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Para valores de temperaturas baixas, e considerando aglomerado de N = 1 spin, sabe-se da
dificuldade de tratar o comportamento critico do sistema em baixa dimensionalidade, e também
causar ambiguidade no tratamento de sub-rede no formalismo considerado da Teoria de Campo
Efetivo, levando a resultados insatisfatdrios. Este fato é observado na figura (26), influenciando

no valor da magnetizagdo para m = 0 em baixo campo magnético h < 2, que ndo estd bem

2 kT

onde representamos T = =&
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definido, contrariando este valor que foi determinado na figura (25). Por outro lado, o plat6 da

magnetizacdo m = 1 é formado para altos valores do campo magnético externo h (h > 2).

Figura 26 — Inicio de formacdo de platd no modelo de Ising .J; — J2 numa rede linear unidimensional, para um

aglomerado de tamanho N = 1 spin.
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Figura 27 — Magnetizacao total, exibindo a formacao de platd em m = 0 e m = 1 no modelo de Ising J; — Jo

numa rede linear unidimensional, para um aglomerado de tamanho N = 1 spin.
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Na figura (27), observamos a formacao de platd para o comportamento da magnetizacao
total como fun¢do do campo magnético, assim sendo, um platd definido em m = 0, corres-
pondendo ao campo critico h./J; = 0, e o platd m = 1 relativo a h./J; = 2. A partir do
valor do campo magnético critico h./.J; = 2 surge o campo magnético de saturacao h/.J; > 2

determinado pelo platd m = 1, ou seja, neste caso, a magnetizacao de saturacao.

Para um estudo mais elaborado, isto €, evitando a limitacdo de abordagem do modelo em
aglomerado de N = 1 spin, em que pode causar ambiguidade na distin¢do das sub-redes m 4 e
mp, correspondentes as equacdes de estado, trataremos na proxima se¢dao, o modelo em aglo-
merado de tamanho N = 2 spins, a fim de distinguir a abordagem de sub-rede de maneira

correta, descrevendo a topologia da rede linear.

4.3 MODELO DE ISING COMPETITIVO UNIDIMENSIONAL EM AGLOMERADOS
DE N =2 SPINS

Na secdo 4.2 tratamos o modelo competitivo unidimensional para aglomerado de um
spin. A medida que aumentamos o tamanho do aglomerado, e como consequéncia, aumen-
tando também a competitividade de interagdes no modelo, esperamos encontrar resultados sa-
tisfatorios. Entdo, serd apresentado o hamiltoniano do modelo de Ising unidimensional compe-

titivo em rede linear para aglomerados de dois spins, assim temos,

H = J151458 + /1 Z 514528 — J2 Z S14S525 — h [Z Sia + Z 5213] , (4.28)
<i> <<1>> % 7

onde J; e Jo sdo acoplamentos de interagdo de troca entre spins (exchange), em que J; € J

estdo em conformidade com a escolha do aglomerado de dois spins (conforme a ilustracdo da

figura (28)), em que ndo exploramos o fendomeno de frustracdo do spin, considerando o caso

de interacdes .J; < 0 antiferromagnética e J, > 0 ferromagnética, sendo h o campo magnético

externo, < ¢ > denota a soma sobre todos os primeiros vizinhos e << ¢ >> a soma sobre 0s

pares de segundos vizinhos, de acordo com a ilustracdo da figura (28).

Reescrevendo o hamiltoniano, dado pela Eq.(#.28)), para o aglomerado central formado

pelos sitios S; e S nas sub-redes, respectivamente, A e B, obtém-se a equagao:
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Figura 28 — Tlustragdo do modelo de Ising unidimensional com interagdes de primeiros e segundos vizinhos, no
aglomerado de dois spins em rede linear.

Sa 2—/ S
2B
Se /Sa Sa Sg

H = Ji1514528 + S1a (ZJI 1455 Z‘JQ 1454 )

+ S (3 NS, = D BSEs —h) (4.29)

Para simplificar o hamiltoniano da Eq.(4.29), reduzimos o nimero de varidveis, utilizando

as seguintes Egs.(4.30) e (4.31),
Z B Z A
— JllergB - JQSlJrgA - h (430)
— A B
= E J152+5A — E J252+53 —h, (4.31)

obtendo o hamiltoniano Eq.(4.29) na forma reduzida,
H = J151452B + S1aX1 + SapXo. (4.32)

A fim de calcular a funcdo de particdo, faremos outras substituicdes no hamiltoniano.
Entdo, multiplicando a Eq. (4.32)) por (—f), chamaremos K, = —f.J1, Ko = —f.Js, (1 = X1,
(2 = X5, em que o hamiltoniano pode ser reescrito na forma,

—BH = K1514528 + S14C1 + Sa2pCa. (4.33)

A fungdo de parti¢do é calculada substituindo a Eq.(@.33) na Eq.(2.1)), obtendo,

Z — Z €K151A523+SIACI+SZB<2. (4..34)
S14,52B
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Efetuando a soma para os valores 1 das varidveis de spins, tem-se o desenvolvimento da
funcido de parti¢ao da Eq.(4.34) para o modelo descrito pela Eq.(4.28)) em aglomerado de N = 2

spins, dado por:

7 = 2% cosh(( + G) + 2 M1 cosh (¢ — (o). (4.35)

Para o cdlculo da magnetizagdo por sitio, calculamos as médias,(S14) e (Sap), correspon-
dentes, respectivamente a magnetizacao da sub-rede A e a magnetizacdo da sub-rede B. Assim,

para a sub-rede m 4,

TTSlA [6K151A323+S1AC1+523C2] >
, (4.36)

ma = <51A> = < T?”[6K131ASZB+SIAC1+S2BC2]

emque (; = — I Z SC1+5_1) e (o =—Ko Z S<2+£. A equacao Eq.(4.36)) para a magnetizagao
— —
01

02
m 4By, pode ser simplificada se o calculo for feito através do resultado abaixo,

olnZ
mamB) = <aCB(A)> ) (437)

onde Z € a funcdo de particdo definida pela Eq.(4.34), sendo que as varidveis de spins S14 €

Syp podem assumir os valores +1. Assim, o cdlculo da magnetizacio de sub-rede para m 4 sera

escrita a partir do resultado das Eqs.(#.35)) e (4.36), por:

(4.38)

S <senh(CA + () + e Hisenh(Cy — CB)>
AT cosh(Ca + Cg) + e 2Kicosh(Ca — Cg) /|’

ou reescrevendo esta Eq.(4.38]) em termos de z; e x9, onde x1 = (4 € z2 = (p, temos que:

(4.39)

senh(xy + x2) + e *Kisenh(z — 4
m =
cosh(zy + x3) + e 2Kicosh(zy — x2)

De forma semelhante ao cdlculo da magnetizacdao de sub-rede m 4 para o aglomerado de
N = 1 spin, Eq.(4.13), teremos a fun¢do g(z1,22), que é a fungdo obtida da aplica¢do do
operador diferencial, conforme a Eq.(4.15)). Portanto, para N = 2 spins, a partir da Eq.(#.39),

temos

senh(xy + x3) + e *K1senh(z; — z3)
cosh(x1 + x2) + e 2Kicosh(zy — xq)

g(x1,x9) = (4.40)
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A presenca de varidveis de spins nos argumentos das fungdes hiperbdlicas torna a equacao
Eq.(4.39) e (4.40) de dificil manipulagcdo algébrica. Assim, faz-se necessdrio a utilizacdo da

técnica do operador diferencial, definida para duas varidveis, como segue,

Do +¢2Dq _
et P20 g (01, ) |1y a0 = g1+ G172 + G2), (4.41)
emque D,, = 6%1’ D,, = aim sdo os operadores diferenciais e g(x1, x2) € uma fungao analitica.

Dessa forma, pode-se reescrever a equagio Eq.(d.39), utilizando a Eq.(4.41)) da seguinte forma,

ma = <6C1ﬁzl+C2bz2> g(xl’ 372)‘9“,952:0- (4.42)

Substituindo os termos (; e (» da Eq.(4.36) na Eq.(4.42) obtém-se,

ma = {eap(~K0 8 2Dt Ka Y 8D~ Ko S 2D G4
01 o2 01

+ K S<2+6_5Dx2) >9($17 )|y =0
02

Expandindo o somatorio, a magnetizacdo passard a ser representada pela equacao,

2 ) 1 . 2 X 1 )
my = <H e—K1SC1+?1Dm1 H €K2542+72Dx2 H e—K1S<1+?1D:¢1 H 6K2552+?2D‘”2> %
?1 ?2 ?1 ?2
9(w1, T2)|e; =0 (4.44)

A Eq.(@.44) nao possui um tratamento algébrico fécil, devido o nimero infinito de correlagdes.
Entdo, é feita uma aproximacao de modo que é considerado apenas as correlacdes de primeira

ordem, onde utilizamos a aproximacao de Zernike (ZERNIKE, 1940), expressa pela equacao

(-85 -850 5¢ - 57) = (S7) - (S) - (80)---(S0) - (57),  (449)

sendoi # j # k--- % ¢, m, = (SY), m, = (SI). Esta aproximagdo é dada pela equagio
Eq.(.45) que desconsidera a correlacdo entre diferentes spins. Aplicando a Eq.(4.45) na (4.44)
e utilizando a identidade de Van der Waerden, Eq.(#.16), obtém-se a magnetizagio expressa

COomo:

ma = (0 —mpBe) (ay +maBy)” (o, —maB)) (o), +mpB)” 9(x,y)smy-0,  (4.46)
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onde,

\

A

a, = cosh(K1Dy,),

A

ay = cosh(KyD,, ),

A

o, = cosh(K1D,,),

A

oy, = cosh(KyD,, ),

A

B = senh(K1D,,),

A

By = senh(KyD,,),

A

B = senh(K1D,,),

~

B, = senh(KyD,, ).

Com o objetivo de encontrar a expressao para a sub-rede m g, o procedimento € semelhante
ao que foi desenvolvido na sub-rede m 4, encontrando uma equacdo andloga a Eq.(4.46) para

mp =< S >, permutando os indices A e B, assim sendo,

mp = (Oéx - mAﬂx) (O‘y + 77185;/)2 (0‘; - mBﬁé) (a; + mAB;)Q g(ma y)’x=y=0- (4.47)

Com o auxilio do software MAPLE, pode-se expandir as Egs. (4.46) e (4.47), obtendo-se
as seguintes equacdes equivalentes, sendo cada uma separadamente autoconsistente, em termos

de poténcias de m4 e mpg, temos

1 2 1 2
mae) =D D D D Coans™iym M Macs) M, (4.48)

com

1 2 1 2
C rs — Oél_p pa2—q qOéll_T "%
e <p=0><q=0><r=o><s:o>”Dﬁwﬁywﬁw

a'27* B g(2,Y)|sy—0 » onde os coeficientes C,, .., sd0 obtidos a partir da utilizagdo da relagdo
dada pela Eq.(4.41).
1

Definindo duas novas magnetizagdes, as quais s3o: a magnetizacdo total m = 3(m4 +mp)
e a magnetizacao residual (staggered) mg, = %(m A4 —Mmpg), tem-se uma equagio para os termos

impares de m,

ms = A1 (m)ms + As(m)m? + As(m)mZ, (4.49)

e outra equagdo para m, relacionada com os termos pares de m, isto é,

m = Ag(m) + Ay(m)m? + Ay(m)m? + Ag(m)m?, (4.50)

h

sendo os coeficientes A;(m) = A;(m,T, 7 a),i=1,2,3,4,5,6, sendo o = % 0 parametro

de competicao.
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No desenvolvimento do cédlculo dos coeficientes das expressdes das equagdes de estado
m, Eq.(4.49), e m,, Eq.(4.50), também foi utilizado o software MAPLE, de modo andlogo
ao célculo realizado para N = 1 spin, obtido na se¢@o anterior, e os coeficientes, por serem
muito extensos nao foram exibidos, para que niao ocupasse muito espaco. A fim de evoluir as
expressoes das magnetizacdes m e m,, em que ambas sdo equacdes de estado separadamente,
e autoconsistentes (equagdes transcendentais), em seguida, as equagdes de m e m foram trans-

portadas e implementadas no c6digo FORTRAN, a fim de serem resolvidas numericamente.

h

Figura 29 — Diagrama de fase 7 versus a para N = 2 spins
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Figura 30 — Gréfico m versus J% paral = 1.6.
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Na figura (29) podemos observar o resultado esperado da ndo ocorréncia de transi¢do de
fase, conforme observado na literatura (Can, 1970), também observado para o caso de aglome-

rado de NV = 1 spin (se¢do 4.1), pois, de acordo com o aumento do tamanho do aglomerado
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Figura 31 — Representacdo do Grafico m versus Jil paraT = 1.0.

0,8

064
0.4+
024 /
}/
p
r

0.0 : | : : : : : :

0 1 2 3 4

Figura 32 — Formacéo de platd em m = 0 e m = 1 no modelo de Ising para N = 2 spins com m versusJﬁ1 em

uma rede linear unidimensional.
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de N = 1 spin para o aglomerados de N = 2 spins neste grafico, comparado com o grafico
da figura (25). Isto é, o modelo em estudo naquela secdao (4.1)(N = 1), agora aplicado em
aglomerados de N = 2spins, dado na Eq. (4.28), com campo magnético externo nio apresenta
transicdo de fase. Este fato € observado na figura (29), levando a ocorréncia dos resultados en-
contrados para a magnetizagao total com valores m = 0 e m = 1. Nota-se que no caso N = 2,
temos dois sitios centrais que ¢ uma forma mais adequada de tratar distintamente as sub-redes
representadas pelas sub-redes m 4 € mp, € consequentemente, refletindo na magnetizagado total
m, de acordo com a Eq.(#.50).
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Figura 33 — Magnetizagao total versus J%’ exibindo a formacdo de platd em m = 0 e m = 1 no modelo de Ising

J1 — J3 numa rede linear unidimensional, para um aglomerado de tamanho N = 2 spins.
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Figura 34 — Magnetizacdo total para m versus %, para a formag@o dos platores param = 0 e m = 1 com variagao
deT.
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Na figura (30), mostra-se o inicio de formacao de platd no modelo de Ising unidimensional
competitivo, com aglomerados de N = 2 spins, em rede linear, em que diminuindo a tempera-
tura a partirde 7' = 1.6 até 7" = 1 na figura (31), e para 7' = 0.01 na figura (32) observamos a
formacao de platores m = 0 e m = 1 em concordancia com a figura (29). Por outro lado, este
fato é notado, a medida que o valor do campo magnético é considerado i < 2, correspondendo
a valores de baixo campo, temos a magnetizacdo m = 0, e para o valor do campo magnético

h > 1, relacionado ao aumento do campo, temos a magnetizagdo m = 1.

Na figura (32), em que a temperatura € baixa a 7' = 0.01, observamos a formacao de platd

definido por m = 0 e m = 1. No comportamento da magnetizac¢do total m como func¢do do
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campo magnético (figura (32)), também observamos o campo critico h./J; ~ 1, conforme
visto na figura (27) para o caso de aglomerado e N = 1 spin. Para o platd m = 0 € observado o
campo magnético critico h./.J;, e no valor inicial do campo magnético de saturagio, hs/J; > 1
para inicio (formagdo) da magnetizacdo do platd m = 1 (diferente de zero), em que o valor da

magnetizacdo deste platd € correspondente a magnetizacdo de saturacao.

Nota-se com énfase neste modelo para N = 2 spins, que nao ha transicao de fase, uma vez

que tal fato é observado nas figuras (29), (32), (33) e (34) param =0em = 1.

Na figura (34), mostra-se a formac¢do de platores no modelo de Ising unidimensional com-
petitivo, com aglomerados de N = 2 spins, em rede linear, em que é mais evidente, quando
utilizamos temperatura baixa no intervalo de 0.01 até 0.05. Observa-se no grafico desta fi-
gura que nao ha mudancga na formacao dos platores exibidos, sendo os graficos encontrados no
mesmo intervalo de « para formacao dos platores m = 0 e m = 1. Isto é, a medida que a
temperatura vai sendo elevada, para um valor fixo de «, observa-se a deformacgdo do platd até
a sua completa destruicdo, ou seja, acima do valor da temperatura 7' = 0.05 os platores na

magnetizacdo deixam de existirem.

Podemos notar que o modelo aplicado em aglomerados de tamanho N = 2 spins, com o
aumento do tamanho dos aglomerados, este fato contribui também para aumento da competicao
de interagOes entre spins e para um tratamento mais adequado de abordar a distin¢ao das sub-
redes representadas pelas sub-redes m 4 e mp, € consequentemente, refletindo em melhores

resultados na magnetizacao total m.



75

5 CONSIDERACOES FINAIS

Nesta dissertacao os capitulos foram organizados, apresentados e desenvolvidos de forma
especifica, e deixamos para este capitulo final algumas consideracdes gerais da dissertacdo e
propostas de trabalho. O presente trabalho teve como objetivo principal discutir a formagao
de platores no modelo de Ising unidimensional com interagdes competitivas em aglomerados
de um spin e de dois spins, através do uso da teoria do campo efetivo, utilizando a técnica do
operador diferencial como recurso operacional para obter solu¢des do problema abordado de

investigar a formacdo de plato.

No capitulo 2, foi feito uma revisdo para a teoria do campo efetivo combinada com a técnica
do operador diferencial, desenvolvida e aplicada em aglomerado de um spin no modelo de Ising-
%. Este método encontra relagdes exatas para as fungdes termodindmicas, porém com a dificul-
dade de envolver sistemas de equagdes (infinitas) e acopladas, onde fun¢des de correlacdes de
spins de diversas ordens estdo presentes. Para se obter resultados quantitativos através deste

método, fez-se uso de desacoplamento de Zernike nas funcdes de correlagdes.

No capitulo 3, foi apresentado um modelo de Ising simples para um sistema interagente,
com campo cristalino, e anisotropia de fon-tnico (D), descrito pela intensa anisotropia provo-
cada por este campo (D), visto que se deu a formagao de platores bem definida, em virtude do

aumento da forte anisotropia. Este modelo € inteiramente exato com resultados analiticos.

No pentltimo capitulo foi aplicado a técnica do operador diferencial ao modelo de Ising
unidimensional com interagcdes competitivas antiferromagnéticas J; e ferromagnéticas J, em
rede linear para aglomerados com N = 1 spin e N = 2 spins, na presenca de um campo

magnético externo. Foi utilizado o parametro o = j—f, onde a figura (34) mostra o aparecimeto

hs
J1

saturacdo € observada para o platd m = 1. Finalmente, foi encontrado a existéncia de platd

de platores m/mg,; = 0 e m/mg, = 1 e campo de saturagdo > 1, a magnetizacio de

m = 0 e m = 1 para o modelo estudado.

Muitos trabalhos tem sido publicados na investigacao de formacdo de platores. Futuras

investigagdes poderdo ser feitas, tendo por base este trabalho de dissertacdo, tais como:

1. Fazer a descri¢c@o do problema no hamiltoniano, explorando as interacdes ferromagnéticas

e antiferromagnéticas, levando o problema a ser tratado com o fendmeno de frustracao.

2. Reformular e investigar a influéncia do hamiltoniano para explorar dimeros no modelo es-
tudado nesta dissertacao, e analisar o efeito nos diagramas de fase no espaco de parametros
do modelo, assim como, explorar o surgimento de outras fases magnéticas, de acordo com

a sensibilidade do parametro de competicao de interagdes «.
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3. Estudar o problema com outros formalismos, por exemplo, expansdo em séries, para

melhor exploragdo do comportamento critico do sistema fisico.
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