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RESUMO

O magnetismo exibido pelos materiais tem como um dos requisitos fisicos o ordenamento
dos seus fons magnéticos que ocorre por meio de uma interacao denominada de intera-
¢ao de troca de origem eletrostatica. Muitos outros fatores influenciam fortemente no
surgimento do magnetismo como a geometria da rede, presenca de fons nao magnéticos
no cristal, presenca de anisotropia, fatores externos ao material, como campos aplicados
ao mesmo. Neste trabalho, obtivemos propriedades magnéticas do modelo de Heisenberg
ferromagnético de spin 1/2 nas aproximagoes de campo médio, e de campo efetivo via
operador diferencial em duas redes distintas: kagomé e ciibica simples. Para a rede tipo
kagomé, a aproximagcao utilizada foi a de campo médio e adicionamos os termos de ani-
sotropia de Dzyaloshinkii-Moriya (DM) e de campo externo. Nessa parte foi analisado o
diagrama de fases no plano Temperatura versus interacao (DM) e o comportamento das
grandezas termodinamicas como magnetizacao e susceptibilidade magnética sob a flutua-
¢ao dos parametros A (definido como parametro de troca), do termo de anisotropia (DM)
e da temperatura. Para a rede ctbica simples, a abordagem foi realizada na aproximagao
de campo efetivo por meio da técnica do operador diferencial. Nesse contexto, adiciona-
mos ao formalismo um termo de distribuicao das ligacoes e uma distribuicao trimodal
para o campo externo e estudamos os efeitos dessas distribui¢oes nos diagramas de fases
temperatura versus campo externo e temperatura versus ligacao. Com isso, obtivemos
resultados que podemos consideré-los como uma boa estimativa do comportamento mag-
nético de sistemas reais, ao quais possuem os tipos de redes considerados e que estao sob

a influéncia dos parametros anisotropicos e das distribui¢oes consideradas.

Palavras-chave: Magnetismo, diagrama de fase, termo anisotropia, funcao de distri-

buicao, modelo de Heisenberg.



ABSTRACT

The magnetic properties of materials are primarily dictated by its ion ordering which oc-
curs by means of electrostatic exchange interaction. Many other factors are also involved
such as the lattice geometry, non-magnetic ions, anisotropy, external fields, and so forth.
In this work, we investigate the ferromagnetic spin 1/2 Heisenberg model within the mean
field approximation as well as in the effective field framework in two distinct structures,
namely, the kagome and simple cubic lattices. For the kagome structure, we applied
the mean field approximation including Dzyaloshinkii-Moriya (DM) anisotropy and an
external field. Then, we worked out its phase diagram on the temperature-interaction ma-
nifold and analyzed some fundamental thermodynamics properties such as magnetization
and magnetic susceptibility for varying A (exchange interaction parameter), anisotropy
(DM), and temperature. For the simple cubic lattice, we rely on the effective-field appro-
ximation by means of the differential operator technique. In this case, we assumed the
external field to follow a trimodal distribution and also added a term that accounts for
the bond distribution. We then explored the resulting behavior of the phase diagrams.
Our findings provide an accurate description of the magnetic behavior of real systems

featuring anisotropy and similar topologies.

Keywords: Magnetism, phase diagram, term anisotropy, distribution function, Heisen-

berg model.
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

A percepcao dos fenomenos magnéticos ainda se deu na antiguidade [1], e desde en-
tao, aplicagoes de grande importancia vém sendo implementadas em atividades humanas
utilizando manifestacoes magnéticas da matéria. Para exemplificar, podemos citar ini-
cialmente a bussola, importante instrumento de orientagao que foi essencial nas grandes
navegacoes, contribuindo para o fortalecimento do comércio da época. Outras aplicacoes
tao expressivas como essa, em outras areas, s6 foram possiveis com os estudos de cunho
cientifico sobre o magnetismo, como a geracao de energia elétrica através da inducao, que
foi descrita por Faraday no século XIX.

Com o advento da teoria quantica no inicio do século XX [2], o entendimento do
comportamento em escala atomica dos constituintes dos diversos materiais tornou pos-
sivel explicar como o magnetismo em suas diversas formas é gerado na matéria, pois o
referido fendmeno é essencialmente quantico e perceptivel em escala macroscopica. Areas
da fisica como Termodindmica e Mecanica Estatistica [3]|, também somam grandes e
valorosas contribui¢oes em pesquisas sobre magnetismo, pois esses campos do conheci-
mento fisico fornecem mais "ferramentas"que se somam as da quantica para a analise das
caracteristicas magnéticas de um dado material.

Dentre os possiveis fatores que podem influenciar o comportamento magnético
de um sistema, podemos citar a agitacao térmica, aspectos geométricos da rede crista-
lina, presenca de fons nao magnéticos no cristal e aplicagao de campos externos.Fazendo
uso desses conhecimentos, realizamos um estudo do modelo de Heisenberg ferromagné-
tico de spin 1/2 para dois sistemas distintos. Na primeira abordagem analisamos a rede
tipo kagomé adicionando ao hamiltoniano os termos anisotropicos de troca (A) e o de
Dzyaloshinsky-Moriya (DM), na aproximacao de campo médio. Sistemas magnéticos
desse tipo apresentam frustragdo geométrica e como consequéncia podem gerar os es-
tados conhecidos como gelo de spin, ex.(Dy,Ti205), liquido de spin, ex.(NayIrsOg) e
ferromagnetismo fraco [4, 5|, a exemplo do (LayC,O,). Nessa parte do trabalho deter-
minamos o diagrama de fazes no plano temperatura versus interacao (DM) e o diagrama

de grandezas termodinamicas como magnetizacao e susceptibilidade magnética.
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A segunda abordagem feita com o referido modelo é direcionada a sistemas desor-
denados, [6, 7] e a modelagem para este caso foi feita na aproximagao de campo efetivo
via operador diferencial para uma rede cibica simples, num aglomerado contendo dois
spins. A desordem nas ligagoes entre os spins da rede [6] ¢ dada pela fungdo de distribui-
cao P (K;;) e uma segunda funca@o de distribuicao trimodal P (h;) para o campo externo
[8] é também adicionada ao formalismo. Com isso, podemos estimar a temperatura de
transicao do sistema e discutirmos os diagramas de fase nos planos 7. x h e T, X «, onde
pode-se constatar comportamento reentrante para alguns valores especificos dos parame-
tros a e p que regem as distribuigoes das ligacoes e do campo externo respectivamente,
e a existéncia dos pontos critico e tricriticos também para valores distintos dos mesmos
parametros.

No Capitulo 2, sao apresentadas as teorias béasicas que fundamentam os calculos e
analises posteriormente efetuados no desenvolver do trabalho como modelo hamiltoniano,
relagbes da mecanica estatistica e termodinamica [3, 18], e bem como as explicagoes sobre
as aproximacoes e do termo de anisotropia.

No Capitulo 3,¢ feita uma discussao dos principais trabalhos e resultados que
nortearam o presente texto.

No Capitulo 4, sao apresentados os resultados e discussoes pertinentes ao modelo
de Heisenberg ferromagnético de spin 1/2 nas aproximagoes de campo médio e efetivo
nas duas redes cristalinas abordadas.

No Capitulo 5, sao feitas as conclusoes a respeito do trabalho desenvolvido nesta
tese e as perspectivas futuras sobre o prosseguimento dos trabalhos.

Quanto aos apéndices A, B e C, nestes constam uma discussao mais didatica
a respeito da técnica do operador diferencial tomando por base a referéncia [38], e o
apéndice (D) é destinado para a apresentacao dos coeficientes da expansao da funcao da
magnetizacao, os quais serao utilizados nas dicussoes da rede kagomé, e no apéndice (E)

consta o trabalho publicado.



CAPITULO 2

FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 MODELO

O estudo sobre magnetismo realizado no presente texto, se restringe a sistemas nos
quais podemos considerar os momentos magnéticos fixos nos respectivos sitios das re-
des cristalinas abordadas. Para tal configuracao dos momentos magnéticos, o modelo

utilizado aqui ¢ o de Heisenberg [16, 19].

H:_Zjijgi.ﬁj . (2.1)

ou

— E T QT QT Yy QY Qv 2z Qz QZz
ij
O termo J;; no hamiltoniano de Heisenberg acima, representa a interacao de troca
entre os momentos magnéticos, a qual é necessaria para o alinhamento dos mesmos, tendo
origem na interagao eletrostatica entre os atomos vizinhos e sua representagao matematica
[26, 27| é escrita na sequéncia:
2

Jy = / PRt (7) b (72) ety (7) 02 () (2.3)

|71 — 75|

Sendo ; (7)) e 1; () as fungdes de onda dos elétrons dos atomos vizinhos e ﬁ ,
representa o termo de interagao coulombiana entre os mesmos.

Para valores da interacao de troca maiores que zero J;; > 0, favorecera um estado
fundamental com ordenamento ferromagnético, e para J;; < 0, o estado fundamental
tera um ordenamento antiferromagnético. Variagoes do modelo de Heisenberg também
dependem do valor que a interacao de troca J;; assume. O modelo de Heisenberg pode

ser renomeado Como:

14



2.2 Relagoes da Mecéanica Estatistica com a Termodinamica 15

( Jisz — lejy — ijz
Jz‘xjx 7& lejy 7& Jizjz
Jit = Jf’jy =0
T A W T =0

J;;x - ley == Jij; J?? == 0

v

Modelo de Heisenberg Isotropico.

Modelo de Heisenberg Anisotropico.

Modelo de Ising. : (2.4)
Modelo XY Anisotropico.

Modelo XY Isotropico.

LI

Os termos SY (v = x,y, z) sdo os operadores de spins, também chamados de matri-
zes de Pauli. Para o modelo de Heisenberg, como ja citado no primeiro capitulo, inserimos
termos ao hamiltoniano afim de estudar o comportamento dos sistemas analisados no re-
gime das transigoes de fase, e bem como para investigar a existéncia dos pontos tricriticos,
comportamento reentrante e outros comportamentos associados que podem ser analisados

dentro desse formalismo.

2.2 RELACOES DA MECANICA ESTATISTICA COM A TERMODINAMICA

Para que existam as manifestagoes magnéticas na matéria condensada, um dos fatores
essenciais ¢ a interagao de troca J;;, a qual atua dando um ordenamento aos momentos
magnéticos dos atomos na rede cristalina dos materiais. Essa interacao com origens
elétrica e quantica eq.(2.3), é inserida em um contexto competitivo pela natureza com
a energia térmica, ou seja, a medida que a interacao de troca tente a levar o sistema
a uma configuracao final ordenada, a energia térmica segue o caminho contrario a essa
tendéncia, levando os momentos magnéticos do material a uma configuracao de desordem
onde o campo magnético perceptivel macroscopicamente deixara de existir.

Devido a esse fator fisico, da grande influéncia térmica sobre os fendmenos relacio-
nados ao magnetismo, se faz necessaria a insercao de teorias da mecanica estatistica como
o ensemble e sua respectiva fungao de partigao [15, 16|, que associando a termodinamica
por meio das derivadas da energia livre a qual depende da referida funcao de particao, se
configuram como teorias importantes para anélises termomagnéticas.Operacionalmente,
temos na tabela (2.1) na sequécia, as relagdes das grandezas termodinamicas|18,; 19|,
conhecendo-se a fungio de partigao Z (T, H) = Y, e #Fi sendo a energia livre dada por
F=—kTln(Z).

Conhecendo-se as fungoes da tabela (2.1), é também possivel analisar a criticali-

dade dos sistemas sob as perspectivas da teoria cléssica de Landau, a qual fundamenta-se
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Tabela 2.1 Varidveis termodindmicas para sistemas magnéticos.

Fungao de Partigao Z(T,H) =Y, e Pk
Energia Livre F=-kpT In(Z)
Energia Interna U:—algéz)
Entropia = — (g_}Tw)H
Magnetizacao M= — (g—fl)T
Calor Especifico Cy = (g—U)H ouCx =T (g—?)x ,sendoX = H, M
Susceptibilidade Isotérmica XT = (g_%)T

na expansao da funcao da energia livre em uma série de poténcias em relagao ao para-
metro de ordem do sistema em questao, sendo os coeficientes dessa expansao, fungoes de
parametros que influenciam o sistema abordado. O parametro de ordem sao grandezas
termodinamicas que assumem valores diferentes de zero em uma fase ordenada e zero na

fase desordenada, permitindo assim, determinar a topologia dos diagramas de fase.

2.3 CAMPO MEDIO

Até o presente momento, solugoes exatas para modelos hamiltonianos de spin s6 sao
possiveis em situa¢oes muito simplificadas de dimensionalidade da rede. Sendo assim,
muitos métodos aproximativos foram desenvolvidos no intuito de extrair informagoes
sobre o sistema, ao passo que reduz a dificuldade algébrica do processo.

O campo médio é uma aproximagao intensivamente utilizada em tratamentos ted-
ricos nao s6 no estudo do magnetismo, mas também em muitos sistemas que possuem
um grande ntmero de interagoes como teoria dos jogos e neuromatematica. Essa apro-
ximagcao foi proposta inicialmente por Weiss e tem como fundamento a substitui¢ao das
interacoes mutuas de todos fons magnéticos nos sitios da rede cristalina, por uma tnica
interagao (interagdo média) sem flutuagdes e proporcional ao numero de ions da rede
sobre cada sitio, o que leva a reducao do problema de muitos corpos para um tunico,
facilitando consideravelmente o desenvolvimento algébrico do sistema abordado.

A descrigao fornecida pelo campo médio é de notével relevancia|3, 17], mas possui
aspectos limitantes a exemplo do valor da temperatura critica que é superestimada para
dimensionalidade da rede n < 3. Para dimensionalidade n > 4 o valor fornecido para a
temperatura critica via campo médio é considerado bom, mas nesse regime o interesse é
mais do ponto de vista matemaético do que fisico. Nessa aproximacao, o hamiltoniano de

Ising para uma rede de spin n-dimensional é dada por:
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1 N N N
”H:—§Z¢J<S)Si—hZSi:—ZE(J,h)Si, (2.5)
=1 =1 =1

sendo J a constante de acoplamento e ¢ é o ntumero de spins vizinhos. De E (J,h) =
%ng (SY+h , temos que o fator % garante a nao repeticao da soma da contribuigao de um
mesmo par de spins, e ¢J (S) S; é a interagdo magnética média sobre um determinado
sitio i gerado pela vizinhanga[19, 22|, sendo que cada vizinho contribui do mesmo valor

(S), ou seja ,(S) = (S;) é o spin médio por sitio.

2.4 CAMPO EFETIVO

Outra aproximacao utilizada na realizagao dos trabalhos apresentados nesse texto é a
de campo efetivo, a qual se utiliza da técnica do operador diferencial[38]. O campo efetivo
fornece relagoes exatas, sendo um recurso com grande potencial para descrever sistemas
magnéticos. As discussoes a respeito desse formalismo estao mais cuidadosamente de-
senvolvidas nos apéndices A e B. Na sequéncia vamos descrever de forma progressiva a
referida aproximacao. Consideremos um sistema que contém N sitios interagentes numa

rede cristalina arbitraria como na Fig.(2.1), separando o sistema em dois subsistemas {2

qQ

Figura 2.1 Esquema que representa um sistema com N sitios interagentes.

e ¥, tendo o subsistema €2, n variaveis de spin e €' (é a parte restante que nao pos-
sui nenhum spin de Q) com (N — n) varidveis de spin[10, 11], podemos representar o

hamiltoniano da seguinte forma abaixo.

H=Ho+H, . (2.6)

Agora, assumindo que Hq e Hg, comutam [Hq, He] = 0 (situac@o classica)[14] e que
o sistema é isolante, podemos desenvolver os calculos usando as definicoes do ensemble

canodnico|3], com a sua respectiva fungao de particao|17].
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7= Z e B (2.7)

No ensemble canoénico a média de uma quantidade termodindmica A é dada por

(A) = ———, (2.8)

sendo f (£2) uma funcdo das variaveis de spin do subsistema €2, o valor médio da grandeza

fQ)e

T, { f () o]
Q) = i {Q[HQ%]}}, (2.0)

tomando inicialmente o trago sobre os spins inseridos no subsistema ¢

’Q’Trﬂ{ (Q)e —[Ha+H,, ]}

(f(Q)) = ; (2.10)
T Trg, { 'HQ—f—’H }
Ty T.o f e Ha
T
Multiplicando a eq. acima por % =1, temos:
@) = 37, {H fo S } - (212)

Pode-se verificar das equagdes (2.12) e (2.8) que a média térmica de f (£2) no forma-

lismo do ensemble candnico é representada por:

(2.13)

sendo T, o trago parcial mensurado sobre as varidveis de spin do subsistema () represen-
tado pelo hamiltoniano Hg e (- - -) exprime a média termodinamica, com base no hamil-
toniano total H do sistema. A relacao (2.13) pode ser utilizada para spins de qualquer
valor e para qualquer relagao funcional f (), ficando condicionado apenas a comutagao

dos hamiltonianos dos subsistemas Hq e Hg, (sistema classico). Para considerar spins
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que nao pertencem ao subsistema {2, uma outra identidade é definida como segue:

Tafri )

Trﬂ [G_HQ] (2.14)

(A(Q) f () = <A(Q’)
Mesmo sendo uma relagdo exata, a eq.(2.13) nao é de simples desenvolvimento algé-

brico. Para demonstrar consideremos o modelo de Ising abaixo:

- BH = ZK”SZS] y (2.15)
i?j
1
kBT’
Os termos da razao kg e 1" sao a constante de Boltzmann e temperatura absoluta

sendo S; = %1 as variaveis de spin e o termo K;; = 8J;;, com 3 =
kT "
respectivamente, enquanto que J;; é a interacao de troca responséavel pelo ordenamento

temos que K;; =

magnético do material. Um aspecto importante da aproximagao de campo efetivo é a

distingao feita ao considerar as interagdes com os primeiros vizinhos.

=
L.b

w

- @®—©@
[y
=]

Figura 2.2 Cluster com um fon.

u._._.m
~
o ._._.m

Figura 2.3 Cluster com dois {ons.

Para a Fig.2.2 onde o cluster contém uma tnica particula o hamiltoniano fica
—0H = 217#1 K1;515; e para a Fig. (2.3), temos —H = K12515 + 217#1 K1;5,5; +
> 499 Ki25:52. Podemos verificar que no primeiro caso, Fig.(2.2), o hamiltoniano consi-

dera de forma discriminada cada interacao do tnico spin do cluster com os seus primeiros
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vizinhos, e no caso da Fig.(2.3), além das interagoes de cada particula do cluster com seus
primeiros vizinhos, é considerada também no hamiltoniano a interacao entre as particulas
que constituem o cluster. As relagoes my; = (f (1)) e mgo = (f (€22)) sdo as respecti-
vas magnetizagoes para os tipos de cluster com uma e duas particulas das figuras (2.2)

e (2.3), associadas a eq.(2.13) obtemos as medias térmicas das magnetiza¢oes por spin

m; = <tCLTLh (Z Klij>> s (2.16)
1,j#1

< sinh <Zl#1 K1iSi+ 329 j4o K2j5j> >
cosh ( |

21,#1 K1iS; + Zz,j;éz K2j5j> + e F12cosh (Zl,i;él K1iS; — 22j7é2 K2ij>
(2.17)

para o modelo de Ising:

Mo =

As equagbes (2.16) e (2.17), acima sdo conhecidas como a identidade de Callen e
Suzuki. Essas relagoes sao exatas e exigem um grande esforgo algébrico e com as variaveis
de spin nos argumentos das fungoes hiperbodlicas elas se tornam insoluveis. O artificio
matematico utilizado para remover os operadores de spins dos argumentos das fungoes
é a técnica do operador diferencial, sendo que a mesma nao altera a natureza exata
dos resultados gerados pelas equagoes (2.16) e (2.17). A definigdo da agao do operador

diferencial segue abaixo:

e f (@) =fla+A), (2.18)
Pt Pz y) =gz + Ny +7) . (2.19)

Nas relagoes (2.18) e (2.19) D, e D, sao os operadores diferenciais, que de forma
explicita é escrito como D, = % (v =x,y) . Ao realizar a aplicacao desses operadores

nas equagoes (2.16) e (2.17), elas sao reescritas da segiunte forma:

m = <HKD> F ) leso (220)

J#1
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Mo = <H eKlis'LDz H eszSij> g (I, y) |m:07y:0 , (2.21)

i#2 j#1

onde os produtoérios sao executados sobre todos os vizinhos excluindo os spins que cons-

tituem o cluster e as fungoes f (z) e g (x,y) sdo definidas abaixo:
f(x) =tanh(x) , (2.22)

sinh (x +y)
cosh (x +y) + e 2Kzcosh (x — y)

g(x,y) = (2.23)

Quando acontece de um cluster contendo dois spins, como o da Fig.(2.3), possuir

vizinhos em comum, o formalismo do campo efetivo também distingue essas contribui¢oes
eaeq. (2.21), fica :

o K1;S;D, Ko:S:D Ss(K15sDx+KosD.
me = <He 1 He 275 Dy He 5(K1s 25 y)> g(z,y) |x:07y:0 , (2.24)
i j h)

sendo que os indices 7, j se referem aos vizinhos dos sitios 1 e 2 de forma isolada e o indice
J se refere aos vizinhos em comum aos sitios 1 e 2 |6, 7]. Tais distingdes ao considerar as
interacoes é o que da mais confiabilidade a abordagem de campo efetivo se comparando
por exemplo, a aproximacao de campo médio. O proximo passo é usar a identidade de
Van der Warden eq.(2.25), nas equagoes (2.20) e (2.24).

et = cosh (\) + Sksinh (A); S, = 1 . (2.25)

Para sistemas de spin com dois estados, podemos escrever.

my = <H [cosh (K1;D,) + S;sinh (KUDI)]> f () |z=0 , (2.26)

J
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mo = <H [cosh (K1;D,) + S;sinh (K1;D,)] x H [cosh (Kq;D,) + Sjsinh (Kq;D,)] x
j

[Ls [cosh (K15Dy + KasDy) + Sssinh (K15Dy + KosDy)) g (2,Y) |a=0y=0 -(2.27)

As fungoes f(z) e g(x,y) que estdao definidas pelas equagoes (2.22) e (2.23), sdo

classificadas como fungoes fmpares, pois obedecem a seguinte propriedade

fx)=—f(=2), (228)

9(z,y) =—g(—v,~y) . (2.29)

Fungoes impares ¢ (D) agindo sobre uma das fungoes f () ou g (x, y) contribuem

impar’

para as equagoes (2.26) e (2.27) , isto é :

(I)pm“ (Daz) f (:E) ‘:c=0: 0 ) (2.30)

(I)Par (Dxa Dy) g (ZL‘, y) |x=07y:0: 0. (2'31)

As equagdes (2.26) e (2.27) sao a estrutura do presente formalismo, sendo assim, de-
finido o tipo de rede, as equagoes citadas estabelecerao relagoes que consideram todas
as correlagoes de multi-spins peculiares ao problema em estudo. Ressaltando que essas
consideracoes das inumeras correlagoes nao é algo trivial. Mas, ao utilizar o desacopla-
mento de Zernike que consiste na desconsideracao das correlagdes multi-spins eq.(2.32),

viabiliza o trabalho algébrico.

(8iS;...50) = (Si) (S;j) ... (Sn) - (2.32)

O fato de ter desconsiderado as correlacoes de multi-spins nao implica na técnica

discutida que ocorra alguma alteracao das propriedades cinematica local de spin S?" =

e St = S, sendo n um ntmero natural (n=0,1,2,...).
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2.5 TRANSICAO DE FASE

Outra teoria de grande importancia na fundamentagao do estudo apresentado é a
teoria das transigoes de fase proposta por Landau[15, 19| na década de 30. Transi¢oes
de fases ocorrem em intmeros sistemas fisicos, a exemplo de materiais ferroelétricos,
fluidos e superfluidos, supercondutores, sistemas magnéticos e em muitos outros. Afim
de estudar o comportamento de sistemas fisicos na eminéncia da transi¢ao, Landau tomou
como referencia suposicoes fenomenologicas, inserindo a definicao de parametro de ordem,
que pode ser uma grandeza escalar, vetorial ou um tensor que caracterize o sistema em
questao.

Do ponto de vista matematico, para realizar analises a respeito da criticalidade
dos sistemas, a tarefa ficou a cargo da funcao da energia livre F, que deve ser expandida
em uma série de poténcias em fun¢ao dos invariantes do paradmetro de ordem, conse-
quentemente impoem-se que a funcao da energia livre seja continua préximo a transicao.
Ao determinar a série de poténcia, seus coeficientes|[18, 32| exibem uma dependéncia
funcional com as grandezas termodinamicas inerentes ao tipo de sistema e para valores
especificos atribuido aos mesmos, se faz as consideragoes a respeito do comportamento e
do tipo de transicao sofrida.

Esses termos da expansao ainda sao condicionados a simetria do problema, pois
sO os termos da série que satisfazem a simetria do sistema sao utilizados. Como a nossa
abordagem diz respeito a sistemas magnéticos, vamos exemplificar através de um ferro-

magneto na auséncia de campo externo. A expansao da energia livre fica:

F = Fo+ agm? + aym* | (2.33)

sendo Fy a energia livre que nao esté diretamente relacionada com a transicao de fase, e os
coeficientes as e a4 sao fungoes das variaveis que influenciam o sistema como mencionado
acima. Nesse caso, o parametro de ordem é a magnetizagdo (grandeza vetorial) e a
série foi truncada em O(m?), pois esses termos satisfazem a simetria do sistema sendo
invariantes sobre a mudanca do sinal da magnetizacao. O comportamento grafico pode

ser visualizado na figura abaixo:
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(a) -7 () F-F

o] F-% (d) =5

+ ¥

Figura 2.4 Variagao da energia livre de Landau com a magnetizagao para valores decrescentes
de as. Referéncia|l8].

No caso de as > 0, o valor minimo de F se da para m = 0, indicando uma fase
paramagnética Fig.2.4(a). Para as < 0, a energia livre corresponde para um valor finito
de mg exibindo uma fase ferromagnética Fig.2.4(d). Agora, no caso de ay = 0, equivale
a temperatura critica onde surge magnetizagao espontanea Fig.2.4 (b). Com ay — 07, o
comportamento grafico da energia livre decresce para zero, indicando que a magnetizacao
se torna diferente de zero continuamente, mas com derivadas descontinuas Figs.2.4 (c)
e (d). Discussoes similares a essa utilizando os coeficientes da expansdo em serie serdo

utilizadas nas se¢oes (4.1) e(4.2).

2.6 INTERACAO DZYALOSHINSKY-MORIYA (DM)

A proposta do termo de anisotropia de Dzyaloshinsky-Moriya (DM), teve como ponto
de partida a discussao a respeito do ferromagnetismo “fraco” [23], essa forma de ferromag-
netismo apresenta menor magnitude em termos do momento magnético, se comparado
ao de um ferromagneto normal. Materiais do tipo: a — FesO3, MnCOs e CoCOs3 apre-
sentam essa modalidade de ferromagnetismo. Ao estudar esses materiais Dzyaloshinsky
em 1957 utilizou o ferramental tedrico referente as transicoes de fases proposta por Lan-
dau, e conhecimentos de fisica do estado solido. Em seu trabalho, Dzyaloshinsky explica
essa forma de ferromagnetismo através de argumentacoes de grupo de simetria dos fons

magnéticos na rede cristalina e pela presenca de impurezas nas redes, sem deixar claro
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sua origem.

Posteriormente, um outro trabalho que também trata do ferromagnetismo “fraco”,
agora com base em teorias como interacao de supertroca e de perturbacao, foi publicado
por Toru Moriya|24], em 1960 onde esse efeito fraco para o forromagnetismo é explicado

via acoplamento spin-érbita, sendo proposto o termo anisotrépico abaixo:

—

— —
d - |:Sl X SQ:| , (234)
— A A

onde d = dk é o_}vetor de acoplamento (d é o parametro de interagao (DM) e k é o versor
na dire¢do z) e S;(i = 1,2) s@o operadores de spin.

Esse termo da relagao (2.34), é conhecido como intera¢ao Dzyaloshinsky-Moriya
(DM), onde é empregado no formalismo de hamiltoniano de spin como a contribuigao
energética anisotropica ao modelar sistemas com essa caracteristica, sendo assim, o uso
desse referido termo de acoplamento anisotropico nao se restringe ao chamado ferromag-
netismo “fraco” e sim a qualquer arranjo de spins em uma rede cristalina que possua uma
baixa simetria. Esse termo serda empregado na se¢ao 4.1, para estudar o comportamento
de grandezas termodinamicas na rede kagomé, sendo que, em termos geométricos essa

rede possui um simetria bem definida, mas nao favoravel do ponto de vista energético.



CAPITULO 3

TRABALHOS DE FUNDAMENTACAO

3.1 MODELO DE HEISENBERG NA APROXIMACAO DE CAMPO MEDIO

As abordagens referentes a sistemas magnéticos assinalam a existéncia de pontos tri-
criticos que podem ser determinados analiticamente em diagramas de fase, oriundos de
modelos classicos ou quanticos, a exemplo dos modelos XY e Heisenberg. Um caminho
tomado para determinar o ponto tricritico, bem como a descri¢gao do comportamento cri-
tico como um todo, é adicionar termos de anisotropia aos modelos hamiltonianos de spin
utilizado, Sousa , Albuquerque, et.Al. em 1994 [25], estudaram o comportamento critico
do modelo de Heisenberg adicionado de um parametro anisotrépico de troca representado
por A, e pelo termo de anisotropia de Dzyaloshinskii-Moriya (DM) [24], para um cluster
com dois spins, na aproximacao de campo médio, a campo externo nulo, em uma rede

cubica simples. O hamiltoniano fica:

H=—JY [(1—A)(SrSy+8/8Y) + S:S;] ZDU (Si x S;) . (3.1)

Usando esse formalismo foi determinado a funcao de particao, dada por:

7 = 2 {cosh (268h) + e X cosh (2[( (1—A)P+ d2> } , (3.2)

e a magnetizacao m foi determinada minimizando a energia livre definida a partir da
eq.(3.2). O comportamento critico é analisado com base na expansao em serie de po-
téncia da energia livre, para m em torno de zero (m = 0), resultando em: f(m,T) ~
F0,T)+(q—1)(1 —a)m?—bm*—cm®... . Com base nos valores assumidos pelos coefi-
cientes a,b e ¢ sao feitas as considera@oes referentes ao estudo do comportamento critico.
No diagrama 7' x d, o ponto tricritico é escrito explicitamente para a seguinte condicao

a=1eb=0comc <0, determinando assim o seguinte par ordenado T, = % (g—1)

ed:\/l

ordenacao ¢ da rede cristalina. Em 1995 Sousa, Lacerda,et.Al. [28] repetem o mesmo

i

TP {arccosh (26%>} —(1- A)Q, sendo valido para qualquer nimero de co-

26
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formalismo para o modelo de Heisenberg realizado em 1994, agora adicionando ao hamil-
toniano de spin o termo de campo externo. No diagrama T X d, obtido nesse referido
trabalho trés curvas foram obtidas para valores distintos do parametro de troca A, mos-
trando que a temperatura tricritica é independente do parametro de anisotropia de troca.
Outro diagrama obtido foi o m x T, para o caso A = 1, onde o modelo de Heisenberg se
reduz ao modelo de Ising e a dependéncia da magnetizacao com relagao a temperatura
reduzida é analisada para quatro valores do parametro (DM) d/J = 3,42, 3,38 ¢ 0, 8, evi-
denciando dessa forma a tendéncia que a interagao (DM) tem em destruir o ordenamento
magnético do sistema.

No ano de 1998 Sousa, Lacerda et. Al. [5] fazem uma anélise do comportamento
tricritico e critico de mais propriedades termodinamicas como: energia interna, calor
especifico, susceptibilidade magnética e o inverso da susceptibilidade em fun¢ao do para-
metro (DM), além da obtencao dos diagramas T' x d e m x T, ja tratados nos primeiros
trabalhos discutidos aqui. Sendo essas grandezas definidas com o mesmo formalismo para
o modelo de Heisenberg em uma rede ctibica simples para o caso A = 1 (modelo de Ising),
a campo médio num cluster contendo dois spins.

O comportamento térmico apresentado pela energia interna indica que, quanto
menor o parametro (DM), maior serd a energia interna. Na sequéncia, o calor especifico
foi determinado através da derivada numérica da energia interna e os picos do gréfico do
calor especifico que evidenciam a existéncia de uma transicao de fases apresentam valores
distintos & medida que o parametro (DM) é modificado. O efeito do parametro (DM) na
susceptibilidade foi de diminui-la & medida que d/J cresce.

Em 2006, Guang-Hou Sun et.Al. [30] trataram o modelo de Heisenberg na apro-
ximacao de campo médio num cluster com dois spins a campo externo nulo, adicionado
do termo de anisotropia (DM) para o valor de spin= 1, em uma rede ctbica simples. O
diagrama 7" X d, para o modelo com esse valor de spin exibe uma temperatura tricritica
(T3) menor que o caso do spin = 1/2, mas o valor de d./J ¢ maior se comparado aos
trabalhos das referéncias [5, 25, 28|.

Outro trabalho que utiliza o modelo de Heisenberg de spin = 1, foi tratado por
Carvalho, Plascak et.Al. [31] publicado em 2013,usando como técnica aproximativa a
teoria de campo médio, adicionando um termo de campo externo H e de um campo
cristalino D, no hamiltoniano de spin de Heisenberg, além do parametro de troca . Neste
trabalho, os diagramas da magnetizacao em funcao da temperatura mostram o compor-
tamento da magnetizacao para alguns valores do campo cristalino D. Para n = 1, duas

transicoes continuas aparecem no diagrama m X T, para valores negativos de D. Por
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outro lado, o diagrama de fases temperatura reduzida versus campo cristalino evidéncia
as transicoes de primeira e de segunda ordens separadas pelo ponto tricritico.

Muito recentemente, um dos varios trabalhos de cunho experimental conhecidos na
literatura envolvendo a interacao de anisotropia de Dzyaloshinskii-Moriya foi publicado
na Physical Review B entitulado "Dzyaloshinskii-Moriya Interaction and spin reorien-
tation transition in the frustrated kagomé lattice antiferromagnet"[12]. Neste trabalho,
grandezas termodinamicas como magnetizacao e calor especifico e diagramas de fase fo-
ram obtidas para alguns tipos de jarositas [35, 36, 37| de spin 5/2 como: jarosita de prata
e jarosita de Potassio. Esses compostos possuem uma rede cristalina tipo kagomé, a qual
exibe frustracao magnética. Sistemas magnéticos como as jarositas e outros compostos
que apresentam frustracao magnética podem ser melhor descritos numa abordagem teo-
rica através da inser¢@o de termos de anisotropias como a interagao (DM). A adicao de tais
termos viabiliza encontrar transi¢oes de primeira ordem, continua e pontos multicriticos,

contribuindo para a melhoria dos dados obtidos.

3.2 MODELO DE HEISENBERG NA APROXIMACAO DE CAMPO EFETIVO

Na aproximacao de campo efetivo, usando a técnica do operador diferencial, sao in-
seridas fungoes de distribui¢ao que regem as interagoes entre sitios primeiros vizinhos e a
direcao de aplicacao de campos externos. Fendémenos de reentrancia, pontos tricriticos e
outros aspectos referentes as transicoes de fase sao estudados satisfatoriamente com esse
tratamento.

Trabalhando nessa linha, um estudo publicado em 2005 por Albuquerque et.Al.[39],
foi desenvolvido usando a técnica do operador diferencial e a teoria de campo efetivo, o
comportamento critico do modelo de Heisenberg cléassico ferromagnético de spin 1/2, para
uma rede cubica simples sob a influencia de um campo aleatério. Foram apresentados no
referido trabalho os diagramas de fases nos planos T'x H e T' X «, sendo T' a temperatura,
H o campo aleatério e o o parametro associado com a funcao de distribuicao para as
ligacoes entre os sitios. No diagrama T x H, sao geradas curvas para valores distintos
do parametro a num intervalo de 0 < a < 1,476, onde o comportamento reentrante é
visualizado, e bem como a mudanca no tipo de transicao sinalizada pela existéncia dos
pontos tricriticos nesse diagrama. O segundo diagrama apresentado nesse trabalho é no
plano T x «, para valores fixos do parametro de campo h, no intervalo 0 < h < 2,8, onde
o comportamento reentrante também aparece. O surgimento de reentrancia e de pontos

tricriticos citados nesse formalismo, sao atribuidos aos efeitos causados pela competicao
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existente entre as fungoes de distribui¢ao de campo (distribuigao trimodal) e de ligacao,
inseridas na modelagem desse sistemas.

Posteriormente, em uma publicagao de 2006, Albuquerque et.Al.[40], aplicaram o
mesmo formalismo agora ao modelo XY ferromagnético e os diagramas no planos 7' x H
e T' X o, mantiveram o mesmo padrao ao que se refere as transi¢oes de segunda ordem,

ponto tricritico e fendmeno reentrante.

Em 2007, outro trabalho realizado por Oliveira, Albuquerque et. Al.[41], foi rea-
lizado agora, com o modelo de Ising usando o método do campo efetivo e a técnica do
operador diferencial, onde uma anélise das propriedades termodinamicas sobre a acao de
um campo uniforme e um campo aleatério foi considerada. Aqui a funcao de distribuicao
que governa as interacao entre os sitios primeiro vizinhos foi substituida pela acao de um
campo uniforme e constatou-se que a competicao entre os campos aleatério e uniforme
também viabiliza o surgimento de reentrancias e pontos tricriticos no diagrama 7" x H,
para valores de H no intervalo 1 < H/J < 1,5. Para o intervalo 0 < H/J < 1, o dia-
grama T' X H, nao apresenta reentrancias e a transi¢ao é continua até o ponto tricritico
como nos outros casos ja citados até agora.

Seguindo esses procedimentos analiticos mencionados acima, para realizar analises
a respeito do comportamento das transi¢oes de fase, Santos-Filho, Albuquerque et.Al. em
2016, publicaram [44], um estudo sobre o modelo de Heisenberg de spin 1/2, ferromagné-
tico, na aproximagcao de campo efetivo associado a técnica do operador diferencial em uma
rede cubica simples, com cluster contendo dois spins. Duas fungoes de distribuicao sao
empregadas, uma para as interagoes entre os primeiros vizinhos (distribuigao bimodal) e
outra distribuicao trimodal para o campo externo. Dentre os resultados gerados através
dessa formulagao estao as estimativas para a temperatura de transicao e os diagramas de
fase nos seguintes planos 7, x h , T. x pe T, X a.

Confirmou-se a existencia da transicao de fase, do ponto tricritico e das reentran-
cias nos diagramas como nos outros trabalhos com o mesmo formalismo. E que o com-
portamento tricritico desaparece quando passamos de uma distribuicao de probabilidade
bimodal para uma trimodal através do parametro p, que esta associado a distribuicao de
campo aleatorio. E para p = 1/3, os pontos tricriticos desaparecem independentemente
do valor de desordem na interagao de troca, comprovando os resultados para a distribui-
¢ao Gaussiana. No entanto, para a = 1, o diagrama 7' X h, nao apresenta ponto tricritico

independente do valor que p venha assumir.



CAPITULO 4

RESULTADOS E DISCUSSOES

Esse capitulo ¢ destinado a apresentacao do passo a passo das modelagens realizadas
com o modelo de Heisenberg ferromagnetico de spin 1/2 sobre as redes kagomé e cibica
simple, nos respectivos formalismos dos campos médio e efetivo, bem como dos resultados
obtidos. Para os resultados da rede kagomé, discussoes a respeito do comportamento dos
diagramas ainda estao sendo realizadas, antes de submeté-lo a publicagao. Quanto aos

resultados obtidos para a rede cibica simples, o trabalho publicado estda diponivel no
Apéndice (E).

4.1 MODELO DE HEISENBERG COM INTERACAO (DM) REDE KAGOME

Nesta segao serd desenvolvido um estudo da rede tipo kagomé.

Figura 4.1 Rede Kagomé.

Para isso, faremos uso do modelo de Heisenberg ferromagnético de spin (1/2), adicio-
nado do termo anisotropico de Dzyaloshinsky-Moriya (DM) [23, 24|, e sob a influéncia de

um campo externo, na aproximacao de campo medio [3, 17]. O hamiltoniano é o seguinte:

M= Jyl(1— A)SFSy+SYSY) + 878 ] —dy- (Si xS) = h-S; . (41)
i i

30
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No primeiro termo do hamiltoniano (4.1), o fator J;; = Jj;, é a integral de troca e o
parametro A tem, nesse formalismo, a funcao de alterar o modelo utilizado, configurando-
se como um termo anisotropico de troca, que pode assumir valores no intervalo 0 < A <1,
modificando o modelo da seguinte forma [5|: para A = 0 o modelo corresponde ao de
Heisenberg isotropico, para A = 1 correpondera ao de Ising e valores dentro do intervalo
0 < A < 1, o modelo sera o de Heisenberg anisotropico, lembrando que S¥, SY e S7 sdo
os operadores de spin. O segundo termo do hamiltoniano ¢ o da interagdo (DM) [24],
dj; = dk (dij = —dj antissimétrico) e sera considerado no desenvolvimento dos calculos
na forma reduzida dy = d/J. Ja o terceiro e tltimo ¢ a contribui¢ao do campo externo
h = hk.

Para efetuar a modelagem dessa rede vamos considerar o cluster abaixo:

1

7 X

®o— 0
2 3

Jas

Figura 4.2 Cluster da rede kagomé.

O modelo hamiltoniano para esse caso é escrito como:

H = —Juf(1 = A)(S7S5 + 5Y55) + 5755] — dia(5755 — 5753)
-Jus[(1 — A)(STS5 + 5753) + S755] — dus(S7S55 — 5755)

- Jas[(1 = A) (5555 + 5355) + 55.55] — das (5555 — 5555)
-ho(S7 + 55 +53)

sendo (J12,J13,J23) € (di2,d13,d23) 0s pares de interagoes de troca e os vetores acoplamento
(DM)respectivamente, entre os fons que fazem parte do cluster da Fig.(4.2).
O termo hy = (¢ — 1)Jm + h [15, 22|,(onde m = (3(S; + S5 + 53)) e ¢ ¢ o namero de

vizinhos do fon) representa a magnetizacao do sistema na diregao k .

Agora, considerando os estados possiveis dos spins no sitio i como:

T=\+>=<(1)>; H—>=<(1]>7 (4-3)

e as respectivas acoes dos operadores de spin sobre os estados
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Sty =1=); SR =il=)s ST =)

ST|=y =4);  SYSy =il SF =) =—-). (4-4)

Como o cluster em analise possui trés sitios, temos que a seguinte representagao
para os estados |+ 4+ +),|— + +),...|— — =), fornecendo assim, uma matriz 8 x 8,pela

relacao 2P sendo p o numero de particulas do cluster. A matriz fica:

) =) e ) =)
(++ +| ai a2 e air a1
(—+ +| a21 22 e a7 Q28
(+—+| as1 a32 e asy asg
H=1{ (++—] @41 42 e Qa7 (43 : (4-5)
(——+| @51 52 e 57 asg
(+——| (61 62 e 67 68
(—+—| ar a2 e a7y arg
<— - —| asy ag2 e asr ass

Onde os elementos da matriz tranferéncia sao escritos de forma explicita abaixo:
an=(+++H[+++), ap=(+++H|-++),

a3=(+++H|+—4),...,a8s =(— ——|H|— — —).

Diagonalizando a matriz 8 x 8, [14] obtemos as respectivas autoenergias F1,E, , Es,...,

Es, podendo agora determinar a respectiva fungao de partigao canénica [15, 16].
Z=) e (4.6)
7 = 2¢%K cosh[38hg] 4 2 cosh[Bhg|e K48V d+72(1=8)"sin[¥] |

4cosh[ﬂh0]e_K+2B d3+J2(1-A)sin[Y] o (4.7)

cosh[25\/d(2) + J2(1 — A)?*V3cos[Y]]

arctan JA=4)
A equagao acima ¢é a funcao de particao, sendo Y = (3 do ) . De posse da funcao
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de particao do sistema em estudo, a conex@o da mecénica estatistica [18, 19|, com a
termodinamica é estabelecida através das relacoes discutidas na se¢ao 2.2. Desta forma,
possibilitando a obtencao das grandezas termodinamicas pertinentes aos objetivos do
trabalho em questao.

4.1.1 Magnetizacao

A magnetizacao média na diracao k é

/e e\ LA (Si S S5 e ™) 1 oInZ
m = <§ . (51 + 52 + S3)> - TT {e_ﬁH} - ga(5h0)7 (4.8)

portanto, a funcao da magnetizacao média é dada por:

16e*" sinh [3K (¢ — 2) m + 38h] + sinh [K (¢ — 2) m + Bh] - {E}

T,h) == :
m(T, h) 3 2e3K cosh [3K (q — 2)m + 38h] + cosh [K (¢ — 2)m + Sh] - {=}’ (4:9)
sendo
= 2<6—K—4B BHI2(1=A) sinlY] | go—K+26y/d+I2(1-A 2smm> %
(4.10)
cosh {ZB\/d%) +.J2(1-APV3- cos[Y]} :
arctan(‘](lfA))
onde Y = 0 ¢ definido na secdo (4.1).

Agora de posse da magnetiza¢do como uma fun¢ao de 7" e de m eq.(4.9), podemos
realizar o estudo do comportamento da transicao de fases do sistema por meio da teoria
de Landau [15, 5], discutida na se¢ao 2.5. Essa discussao tem como ponto de partida a
expansao da fun¢ao da magnetizacao [19], com h = 0 em torno de mg = m(7T,h = 0) = 0,

( mo magnetizacao espontanea).
mo ~ amg + bmj +cm + ... . (4.11)

Os coeficientes a, b e ¢ sao fungdes |25, 28] de K, dy e A, onde os mesmos, estao
disponiveis de forma explicita no Apéndice (D), sendo K = .J. Esses coeficientes fun-
damentam as discussoes a respeito do comportamento do sistema nas proximidades da

transicao de fase, dentro do que prediz a teoria de Landau. As condigoes para as fases es-
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tavel e instavel da funcao da magnetizacao e a condi¢ao para a determinacao do diagrama
de fases, serao considerados com base nestes coeficientes. Com manipulacoes algébricas
elementares dos termos da expansao da eq.(4.9), foi possivel determinar a relagao|5, 30],

da magnetizacao (4.12) abaixo.
s l—a
my =~ - (4.12)

Na sequéncia serao apresentados os diagramas da magnetizagao como fungao da tem-
peratura reduzida kgT'/J, onde a transi¢ao entre as fases ferromagnética e paramagnética
pode ser observada, para trés modelos definidos pelos valores do parametro A e com seus

respectivos valores de d/.J.

1 ] = 4
ksT/J

Figura 4.3 Magnetizagdo em fungao da temperatura reduzida kT /J, modelo de Heisenberg
isotropico (A = 0).

Figura 4.4 Magnetizagdo em fungao da temperatura reduzida kT /J, modelo de Heisenberg
anisotropico (A = 0,6).
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Figura 4.5 Magnetiza¢ao em fungao da temperatura reduzida kg7'/J, modelo de Ising (A = 1).

De acordo com a discussao realizada na secao 2.5, a linha de transicao de segunda
ordem ¢é determinada para a = 1 e b < 0 . Pode-se observar que nas trés figuras de
(4.3) a (4.5), aparecem dois ramos (solugao instavel) da magnetizagdo para um dado
valor do parametro anisotropico d/.J, no caso dos modelos de Heisenberg isotropico e
anisotropico os valores da interacao (DM), para os quais ocorrem os duplos ramos na
magnetizacao sao d/J = 1,4 e d/J = 1,7 respectivamente. E para o caso Ising (A = 1)
o valor é d/J = 1,9. Evidenciando que neste formalismo, para modelos anisotropicos o
valor de d/J, deve ser maior se comparado a modelos isotropicos para o surgimento do
duplo ramo na magnetizagao. A temperatura critica também é influenciada fortemente
pelo fator (DM), nos trés diagramas da magnetizagdo a temperatura critica reduzida
kgT./J, sofre uma diminui¢ao a medida que d/J aumenta. Esse fato mostra a tendéncia
da interagao (DM), que é a de levar o sistema a um estado de desordem magnética, sendo
mais um fator que “compete” com a interacao Jj; (responsavel pelo ordenamento) além

da agitagao térmica.

4.1.2 Diagrama de Fase T. x d,

O diagrama da Fig.(4.6) é obtido ao resolver o sistema de equagdes [25, 30|, definido para
os seguintes valores dos coeficintes da expansao da magnetizacao a =1 e b < 0. Pode-se
observar que a transicao de fase é de segunda ordem, independentemente do valor que o
parametro de troca A assuma dentro do intervalo 0 < A < 1, como discutido na secao
4.1. O valor da temperatura critica reduzida kgT./J, tende para 2/3 a medida que a

interacao d/J aumenta de valor.
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— A=1
— A=0,6
- £=0,3
— A=0

ksTH

w el g i TR | T

Figura 4.6 Diagrama de fase T' x d para ¢ =4 e A =0,0.3,0.6 e 1.

Um dos principais objetivos de adicionar o termo de anisotropia (DM), ao modelo
de Heisenberg na aproximacao de campo médio para a rede kagomé, é para investigar
se ha ocorréncia de alguma alteragdo na forma da transi¢ao sofrida pelo sistema [12].
Tal mudanga na forma da transi¢ao é assinalada pela presenga do ponto tricitico (PTC),
que no diagrama de fase aparece como um ponto de divisao entre as diferentes formas
de transicao. Para realizar essa investigacao a condigao que se impoe aos coeficientes da
relagao (4.11) segundo a teoria de Landau é a = 1 e b = 0. Com esses valores para os
coeficientes foram realizadas avaliacoes numéricas, mas nao se confirmou a existéncia do
ponto tricritico (PTC) para o modelo de Heisenberg com interagao (DM) na rede tipo

kagomé via campo médio .

4.1.3 Susceptibilidade Magnética

A susceptibilidade magnética ¢ definida nesta segdo como indicado na tabela (2.1),

X = (%—’,’:) |n=0, a susceptibilidade reduzida xo = x/J, fica:

Wl = Wl
X X

\ { 188e3K cosh[3K (g — 2)myg) + B cosh[K (q — 2)my) - E}
0

2e3K cosh[3K (¢ — 2)mg] + cosh[K (g — 2)mg| - =
{ 6e*" sinh[3K (¢ — 2)myg] + sinh[K (g — 2)my] - = }x
{2e3K cosh[3K (q — 2)myg] + cosh[K (g — 2)my] - 2}°
{ 63e3X sinh[3K (q — 2)mg) + Bsinh[K(q — 2)mg] - =
{2e3K cosh[3K (q — 2)myg] + cosh[K (¢ — 2)my] - Z}°

(4-13)
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Por definicao, a susceptibilidade magnética informa a resposta do sistema a aplicacao
de um campo externo. A equagao (4.13) é a fungao da susceptibilidade magnética reduzida
para a rede kagomé na aproximagao de campo médio. Como jéa foi discutido na segao
4.1, o formalismo apresentado aqui, para o modelo de Heisenberg via campo médio, onde
é adicionado um parametro de troca (A), que possibilita fazer uma escolha do modelo
hamiltoniano utilizado. Para que o modelo se reduza ao caso Ising, o parametro de
troca deve assumir o valor um (A = 1). Para esse caso, obtivemos trés diagramas da
susceptibilidade magnética com diferentes valores para a interacdo (DM), como segue

abaixo:

120F
90}
= gl
30+
0 2 3 4
keT/J

Figura 4.7 Susceptibilidade magnética em fungao da temperatura reduzida kg7'/.J, do modelo
Ising.

Como pode ser visualizado na Fig. (4.7), as estimativas dos valores para as tempera-
turas reduzidas de transigao kgT./.J, sao diretamente influenciadas pelo parametro d/J.
Pois, para d/J = 0, o valor da temperatura reduzida de transicao é kgT./J = 3,43. Para
d/J =1, o correspondente valor da temperatura de transicao ¢ kgT./J = 3,09 e para
d/J = 1,5, temos que kgT./J = 2,55. Esses respectivos valores da interacao (DM) d/.J
e da estimativa para a temperatura reduzida de transigao kgT,./J, demonstram que sao

parametros inversamente proporcionais.

4.2 CAMPO EFETIVO TECNICA DO OPERADOR DIFERENCIAL

Aqui, faremos um estudo da rede cubica simples em um cluster contendo dois spins,

utilizando o modelo de Heisenberg ferromagnético, n-vetorial de spin 1/2, na aproximagao
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de campo efetivo, por meio da técnica do operador diferencial.

i
=

(el

'
T T VR R
.
LY Y & &
e e T e
R
P
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\.

Figura 4.8 Rede ciibica simples contendo dois spins no cluster.

O hamiltoniano de Heisenbegr usado nesse estudo é escrito a seguir, adicionado ao

termo de campo externo:
ij i

A esse formalismo também serdo incorporadas func¢oes de distribuicdo que regem as
interagoes entre os spins P (K;;) e o campo externo P (h;). Os parametros « e p inseridos
ao modelo de Heisenberg n-vetorial por essas fungoes de distribuicao, simulam situagoes
fisicas reais encontradas nas redes cristalinas de materiais magnéticos, as quais interferem
consideravelmente nas propriedades magnéticas dos mesmos. No hamiltoniano (4.14),
K;; = J;;/kgT , sendo kg a constante de Boltzmann e T a temperatura absoluta.

Nesta aproximacao o hamiltoniano (4.14), para o cluster da Fig.(4.8) fica:

q—1 q—1
- 57’[ = Ku?l . ?2 + Z KUSlSj + h151 + Z KQiSQSZ' + hQSQ . (415)
J#1 i#2

Chamando a; = Z?;i Ki;Sj+hieay= 23;21 K5;S; + hsy , podemos escrever:

- BH = Klggl . ?2 + CL151 + CLQSQ . (416)
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Na eq.(4.15) o primeiro termo representa a intera¢ao entre os spins que participam do
cluster, o segundo termo a interagao do sitio 1 (um) com seus primeiros vizinhos mais a
acao do campo externo sobre o mesmo e o terceiro e tultimo termo, representas as mesmas
interagdes citadas para o sitio 1, s6 que agora se referindo ao sitio 2 (dois). Com a relagao
(4.15), vamos determinar a magnetizagao do sistema com os seguintes passos: a média
configuracional da magnetizagao |40, 41] por spin num cluster contendo dois spins é dada

por m = % ((S1 + S2)), associando a media térmica como segue, vamos obter:

> % (S1 + Sy) e Fhtn
m = S s . (4.17)
Agora substituindo a eq.(4.16) na eq.(4.17) , temos:
Z 1 (Sl + 32) 6K125152+Z§;11 K1j515‘j+h151+23;21 K2;528;+h252
_ n 2
m= 3 oK12518:4+ 3 K15818;+h1S145 70 K2:828i+haSs ’ (4.18)

considerando agora as configuragdes [6] possiveis para os spins do cluster S} e Sy (171) = 1,
(14) = (1) =0 e ({J) = —1 e efetuando as passagens algébricas, chegamos no formato
da funcao da magnetizagao para o esperado dentro do formalismo da aproximacao de
campo efetivo:

sinh (a; + ag)

"= cosh (ay + az) + e~2K12cosh (a1 — ap) (4-19)

Perceba que a eq.(4.19) é exatamente a funcdo g(x,y) representada pela eq.(2.23)
para cluster com dois spins, considerando a; = Z?; Ky;Sj+hieay = 3;21 K5 S; + hs,
sendo que, a mesma possui operadores de spin nos argumentos o que justifica o uso da
técnica do operador diferencial [38, 6] como discutido na se¢ao 2.4 e no Apéndice (B).

Sendo assim,

m <e(z§;; K1;Sj+hi+30, K2i5i+h2)DU> 9 (2,9) |omoy—o - (4.20)

A exponencial contendo as somatorias se transforma em produtoérios devido a propri-

edade ewrtwat-tn — w1 o2 eWn e usando a identidade (2.25) chegamamos em:
m = <H3;1 [cosh (K1;D,) 4+ S;sinh (K1;) Dy] X
[T [cosh (K5 Dy) + SiSinh(KmDy)D + 9 (T, Y) lo=hy y=hs
(4.21)
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Na expressao (4.21), D, = % sendo v = (z,y), é o operador diferencial , efetuando

as operagoes com os produtorios a seguinte sentenca matematica ¢é satisfeita:

2sinh (aDy 4+ bDy) gn (2,Y) |o=hy y=ho= gn (@ + h1, b+ ha) — g (—a + hy, —b+ ha) ,

(4-22)

sendo
sinh (x + y)

cosh (x +y) + e 2612 . T, (K13) - cosh (x —y)’

In (2,y) = (4.23)

l—tanh(%il) (nK12)
1+tanh(%71) (nK12)’

perbolica generalizada dependente da fungao de Bessel [9, 39| de primeira especie I,(x)
In

I(;—(f))(x)' O objetivo para o uso das distribui¢oes que

regem as interagoes entre os sitios e a aplicacao do campo externo aqui mencionadas, é

com T,,(Kis) =

nessa relacao tcmh(ﬁ_l) () representa a tangente hi-
2
da seguinte forma tanh(ﬁ_1> (x) =
2
a de simular possiveis configuragoes reais de sistemas magnéticos a respeito das efetivas
contribuicoes desses fatores que podem flutuar pelos mais variados motivos.

A distribuicao:

P(K;j) =-[0 (K;j — K —aK)+6(K;; — K+ aK)], (4.24)

l\i)lr—A

esta relacionada com as ligacoes Kj;;, pois a depender dos valores que o parametro o as-
suma e em associacao com as propriedade da fungao delta de Dirac [9], tem o efeito
de destruir as ligacoes entre os sitios, ocasionando alteracoes no comportamento da
magnetizacao do referido sistema. Ja a distribuicao para o campo magnético reduzido
h = pupH/kgT, dada por:

P(he) = p8 () + 1 L[5 s+ ) + 6 (b — )], (4.25)

sendo pp 0 magneton de Bohr e H ¢ o campo externo governado pela distribui¢ao através
do parameto p e igualmente dependente das propriedades da fun¢ao delta de Dirac. Como
no caso da distribuicao para as ligagoes, sendo que, para o campo ¢é prevista pela sua
fungao de distribuigao eq.(4.25), trés configuragoes que terao seus efeitos visualizados
nos diagramas apresentados na sequéncia. Para inserir essa abordagem probabilistica
proposta pelas fungoes de distribui¢ao na magnetizacao no contexto do presente trabalho,

serd efetuada uma média da eq.(4.21), como segue:

/dK dh; P (K;j) P (h;) m, (4.26)
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com esse procedimento matemético péde-se incorporar os parametros « e p a funcao da
magnetizacao. E ao aplicar a técnica do operador diferencial [6, 39|, e considerando a
invariancia translacional chegamos na magnetizagao para o modelo n-vetorial na rede

cubica simples na aproximacao de campo efetivo :

4
m = Z A1 (K, o, Bym ™2+, (4.27)
1=0

4.2.1 Diagramas de fases kgT./J x h e kgT./J X «.

Escrevendo os termos da série da eq.(4.27) que representa a magnetizac¢ao, podemos
estudar o comportamento da mesma no regime de transicao m = 0, nesse caso podemos

reescrever a eq.(4.27) como:

- A (K,o,h) —1
B A3<K,O{,h)

(4.28)

As linhas de transi¢ao de segunda ordem nos diagramas kgT./J X h e kgT./J X « sdo

obtidas com as condigoes:

A (K,a,h)=1;  A3(K,a,h) <0, (4-29)

ja os pontos tricriticos (PTC), sdo determinados para as condigoes:

Al (K,Oé, h) = 1; AS (K7a7 h) =0. (430)

Dando sequéncia, serao apresentados os resultados construidos a partir da formulacao

desenvolvida nesta secao.

Tabela 4.1 Localizacao dos pontos tricriticos T3, h; para valores selecionados de p e a.
p hy T
0 2,784(1)
a=0 0,1 2,994(1)
0,2 3,268(14) 2,039
0,3 3,654(1)
0 2,795(1)
a=0,5 0,1 2/997(1) 1,610
(1)
L)

0,2 3,249
0,3 3,462
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Figura 4.9 Diagrama de fases no plano kgT./J x h. Para (a) = 0,0,(b)p
)p =0,9. Para o = 0.
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Figura 4.10 Refinamento a = 0.

Os diagramas de fases no plano kgT./J x h das figuras (4.9) e (4.10), foram construidos
para um valor especifico do parametro associado a distribuigao para as ligacoes P (K;;),
a = 0. E para um intervalo de valores para o parametro associado a distribuicao trimodal
para o campo externo 0 < p < 0,9, ao passo de 0,1. Nesse caso em especifico, podemos
constatar na Fig.(4.9) que para os valores 0,0, 1,0,2 e 0,3 do parametro p ha a ocorréncia
de pontos tricriticos sendo o valor de kg7./J menor a medida que p aumenta entre
0 <p <0,3. Os valores de campo reduzido tricritico h; estdo disponiveis na tabela (4.1).

Outros aspectos interessante sao a transicao de segunda ordem e as reentrancias para
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p=0,4¢ep=0,5onde as linhas tocam o eixo das abscissas em h,..

Quando os valores assumidos por p estao em 0,6 < p < 0,9, as curvas nao mais
apresentam nenhum dos comportamentos (ponto tricritico e reentrancia), nao existindo
um campo critico reduzido h. para esses valores.

A Fig.(4.10), foi gerada com o objetivo de obter uma visualizagao refinada da tendén-

cia das linhas de convergirem nos respectivos valores do campo reduzido critico h. = 3 €
h.=5.

1
4
h

(b)p = 0,1,(C)p =

Figura 4.11 Diagrama de fases no plano kgT./J x h. Para (a)p = 0,0,
= 0,8,(j)p = 0,9. Para

0,2,(d)p = 0,3,(e)p = 0,4,(f)p = 0,5,(g)p = 0,6,(h)p = 0,7,(¢)p
a=0,5.

e w

kT /)
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Figura 4.12 Refinamento o = 0, 5.
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Para o = 0,5, a fungao de distribuicdo P (K;) influenciara as interacoes entre os fons
magnéticos bem como a distribuigdo do campo reduzido P (h;), os efeitos em conjunto
podem ser estimados no diagrama da Fig.(4.11).

Os valores para a temperatura critica reduzida kgT./J sofrem uma diminuigao a
medida que os valores para campo tricritico aumentam, esses valores estao explicitamente
disponiveis na tabela (4.1). Como no caso do diagrama anterior, também foi feito um
diagrama de refinamento para o = 0,5, Fig.(4.12) confirmando a tendéncia do valor de

convergéncia do campo critico h. nesta configuracao.

Figura 4.13 Diagrama de fases no plano kpT./J x h. Para (a)p = 0,0,(b)p = 0,1,(c)p
0727<d)p = 0,3,(6)]) = 0747(f)p = 0,57(9)]7 = 0767(h)p - O? 77(2) = 0 8 ( )p - 079 Para a = 1.

e L

kT

ol

O|||||||||||||||||||||

b

=

Figura 4.14 Refinamento a = 1.



4.2 Campo efetivo técnica do operador diferencial 45

A Fig. (4.13), expressa o comportamento da temperatura critica reduzida kgT./J

como fungao do campo reduzido h = ugH/kgT para a = 1.

Figura 4.15 Diagrama de fase no plano kpT./J x a.Para (a)h = 3,5, (b)h = 3,0, (¢)h =
2,5,(d)h = 2,0,(e)h = 1,5,(f)h = 1.

A funcao de distribuicao das ligacoes exerce maxima influéncia para esse valor de a, e
podemos verificar que as transicoes exibidas sao continuas e que nao existe ponto tricritico
para qualquer valor do parametro p. A Fig.(4.14) confirma esse comportamento, ja que

representa o resultado refinado para essa configuracao do parametro a.

O diagrama de fases da Fig.(4.15) no plano kgT,/J x «, foi construido para o valor
p = 1/3 fixo, no intervalo de 1 < h < 3,5. Esse diagrama exibe transigoes continuas
para todos os valores de h. O comportamento reentrante pode ser observado também
em todas as linhas desse diagrama, e no intervalo de 1 < h < 1,7, aparecem duplas
reentrancias, sendo que a tendéncia das linhas é a de convergirem para o = 1, a medida

que a temperatura reduzida kgT./J vai a zero.



CAPITULO 5

CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

No presente trabalho, efetuamos a discussao a respeito das propriedades termodiné-
micas e diagramas de fase do modelo de Heisenberg ferromagnético de spin 1/2, para duas
redes cristalinas distintas, utilizando para isso as aproximacoes de campo médio e efetivo,
associadas a funcoes de distribuicao que regem as interagoes entre os fons magnéticos e o
campo reduzido externo, além de termos de anisotropia como o de Dzyaloshinsky-Moriya
(DM).

Os resultados obtidos para a rede Kagomé utilizando o referido modelo de Hei-
senberg na aproximagao de campo médio adicionado do termo (DM), forneceram cur-
vas de magnetizacao e da susceptibilidade magnética. Um diagrama de fases no plano
kgT./J x d/J, também foi determinado e nao foram encontrados pontos tricriticos para
nenhum valor de A, ao se impor a condigao para os coeficientes a = 1 e b = 0. Uma pro-
vavel explicagao para a auséncia do ponto tricritico, esté ligada as limitacoes inerentes a
aproximacao de campo médio, e outro fato que pode ter contribuido para a nao existéncia
do ponto tricritico é o tipo da rede, a qual pussui frustragao magnética. O comporta-
mento de todas as linhas desse diagrama kgT,./J x d/J Fig.(4.6), foi o de tenderem ao
mesmo valor para a temperatura critica reduzida kgT./J = 2/3, a partir de d/J > 2, 2.

Os diagramas da magnetizacao gerados para os trés valores de A, Heisenberg
isotropico (A = 0), Heisenberg anisotropico (A = 0,6) e o modelo de Ising (A = 1),
apresentaram uma transicao continua e um comportamento reentrante relacionados a
valores especificos da interagao (DM) d/J = 1,4 ,d/J = 1,7ed/J = 1,9 respectivamente,
evidenciando também, o efeito de desordem magnética produzido pelo fator dy = d/J.
Pois, & medida que o mesmo é elevado, a temperatura critica reduzida kgT./J, dimunui.
Para o diagrama da susceptibilidade magnética, analisamos o caso Ising (A = 1).Neste
diagrama, também foi possivel atestar o efeito de desordem que o parametro (DM) causa
ao sistema, pois a medida que d/J aumenta o valor de kgT./.J, diminuiu como visto na
subsecao 4.1.3.

Para o caso do modelo de Heisenberg de spin 1/2 na aproximacao de campo efetivo
desenvolvida, foi possivel visualizar através dos diagramas kgT,./J x h e kgT./J X a os

efeitos do sistema sob a influéncia da variagao dos pardmetros da distribui¢ao para a
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ligacao, e da distribuicao trimodal para o campo externo aqui empregados. A distribuicao
trimodal do campo nao gerou pontos tricriticos. Quando p assume o valor 1/3 nao sao
demonstrados pontos criticos para qualquer valor do parametro . Em contra partida,
com « = 1, o diagrama nao apresenta ponto tricritico para nenhum valor do parametro
p. Tais comportamentos nos levaram a concluir que sistemas desordenados estao sob a
influéncia de muitos fatores aleatérios e como consequéncia nao possuem ponto tricritico.

Nossas perspectivas para trabalhos posteriores, utilizando modelos hamiltonianos
de spins nas aproximacoes de campo medio e efetivo, com as fung¢oes de distribuicao e
termos anisotropicos abordadas neste texto, seguem com a intencao de ampliar os valores
de spin e do cluster, afim de modelar sistemas frustrados e desordenados reais, além de
produzir resultados tedricos para redes idealizadas com melhor aproximagao. Dentro desse
seguimento, também serao utilizados métodos computacionais como o de Monte Carlo
para realizar comparagoes com os resultados analiticos a fim de dar mais confiabilidade

aos dados.
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APENDICE A

IDENTIDADE DE CALLEN

Para explicar em mais detalhes a aproximagao de campo efetivo, e bem como a técnica
do operador diferencial, desenvolveremos a partir de agora os alicerces desse método
partindo do modelo de Ising unidimensional de spin 1/2 em um campo externo, como

segue abaixo:

H:%]%:aiag—h;ai. (A1)

O primeiro termo representa a soma das interagoes entre os vizinhos mais proximos
de 1 a N, sendo J a interagao de troca e o; = 1 . O segundo termo ¢é a interacao do
campo externo com os spins da rede. A magnetizacao ¢ dada por m = (o;).Considerando

a figura abaixo vamos desenvolver o trabalho algébrico.

i- & i i+o

Figura A.1 Rede unidimensional.

O valor esperado (médio) da variavel de spin é dada por:

Tro;e PH
() = 75—, (A2)

sendo Z = Tre P e (Tr = trao) soma das médias de todos os estados do sistema.
Reescrevendo o hamiltoniano de Ising acima em duas partes como H; (abrange todas as

interagoes dos spins da rede nos sitios i) e H' (a parte que nao depende dos sitios i).

H="H,+H (A.3)

com

H= —Ja,-ZU(; — ho; (A.g)
5
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que podemos reescrever como H = —o;(J ) ;05 + h), chamando E; = (J ) 505+ h),
temos que H; = —o;F;. Observe que E; é o campo local sobre o sitio i. Note que FE; é
uma funcao de varidveis de spin da vizinhanga nao do sitio i. Supondo que as varidveis
de spin comutem, isto é:

(04, 05] = 0. (A.5)

A comutatividade dos operadores desenvolve um papel fundamental na determinacao da
identidade de Callen. Vamos escrever o traco como 1T'r = ch\; tr (k) para (k #1 = 1),
segue T'r = (ch\;izl tr (/{;)) tr (i), agora chamando ch\;&izl tr (k) =T'r , temos:

Tr=T7Tr(i). (A.6)

. 1 . . ., . e
Aqui, Tr (k) =Y., é o trago para os estados associados com as variéveis no sitio k.
=

Podemos escrever (o;) = w, usando as eq.(3), eq.(5) e eq.(6), como na sequéncia:

H = Hz + 7‘[/, [H“Hl] = [HZ,H - HZ] = [HZ,H] =0eTr= TrTr (Z) .

(0;) = {T"rTr (i) ;- e POLHHIYL

(o;) = % {T’rTr (i) oy - e PHi . e_m"'} ,

(o) = % {T’re‘ﬁH' (Tr (i) oe=7%i) }.

Tr(i)e PHi

Inserindo o termo W

=1, temos:

_ / . _ . r(i)e i
(o;) = 4 {T’re pH (Tr (i) oe /Bm) '—;rgiie—ﬁﬂi

NI

—BH’ N . r(i)ose PHi
(02) = L{Tme= " (Tr (i) e (Tlme L

. _ . / Tr(z Jie’BHi
(o) = 3 {TTr (i) 00 (e )

sendo H; +H' = H e T'rTr (i) = Tr, temos que T'rTr (i) e PHAH) | fica Tre A%,

logo:



o4

Usando H; = —Jo; Y 505 — ho;
H;, = —0;(J> 505+ h), chamando J ) ;05 +h=FE; ,
H;=—0,E; éaeq.(4) .
E lembrando que o; = £1, o paréntese da eq.(7) , fica:
numerador:

Tr (i) oie i = Tr (i) 036 P0E) = Ty (i) 0;ePiFi = ePEi — e=BB

denominador:
Tr (Z) e BHi — Ty (Z) e~ B(=0iEi) — Ty (2) ePoili — oPEi | o—PE;

Tr(i)oe P BBi_—BE;
Tr(i)e PHi  — ePBife FE; tanh (BEZ) ’

Portanto,
r(i)oe PHi
m = <UZ> = % {TT'G_ﬂ’H ) (TTi()i)e—ﬂ’Hi >} ;

m = (0;) = 2 {Tre*m" - tanh (ﬁEZ)} ,

T Z

Tr(eBMtanh(BE;)
m = (0;) = ( Z ) ’

m = (0;) = (tanh (BE;)) . (A.8)

A relagao acima é conhecida como a identidade de Callen.



APENDICE B

OPERADOR DIFERENCIAL EXPONENCIAL

A técnica do operador diferencial é utilizada na abordagem da aproximagao de campo
efetivo, devido a esse formalismo fornecer fungoes que possuem operadores de spins em
seus argumentos. Sendo assim, as propriedades do operador diferencial sao aplicadas para
remover essa dificuldade algébrica. A discussao a seguir demostrara a técnica. Sendo D

um operador dlferenmal e e*P sendo um operador definido como:

o?D?  o?D3
ST

sendo o um parametro qualquer. Aplicando em uma fungao arbitraria f (z) é facil ver

P_14aD+

+oeee (B.1)

que:

ePf(x)=f(z+a). (B.2)

aD

Como exemplo, vamos aplicar ¢*” na funcao cos (z).

e“Dcos(QL’):(1—1—04D—i—°‘221!32 “33?3+---)cos(:1;) ,

sendoD:a% ,
e*P cos (z) = (1+a§—z+‘;,208;2 + 3?53 + 4?38:4 +- )COS(@ )

e*P cos (1) = cos (x) — asin (z) — (;—!ZCOS (x) + %—?sin (x) + j—? cos (x) +---
eaDcos(x):cos(m)<1—g—!2—l—i—?—l—~-->+Sin($)<—0z+§—?+"')

Lembrando que:

: +oo (=D)"g?ntl a8 x® x7
sin (z) = Y05 S = G b E
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(§]

I e o O z2 |zt af
COS(Z‘)— n=0  (2n)! —1_2|+E_ﬁ+ )
logo,

e®P cos (x) = cos (x) cos (o) — sin (x) sin (a) .

Pela relagao trigonométrica cos (a £ ) = cos (a) cos () F sin () sin (8) , entao:

e*P cos (x) = cos (z + a) (B.3)

como queriamos demonstrar. Agora, aplicando e*” f (x) = f (z + «), na identidade de
Callen demonstrada no apéndice A, (o;) = (tanh (BE;)), fica:

(@) = (e¥F9P tanh () ;o) = (e#IP) - tanh (z) |0

Retiramos tanh (z) |,—o da média porque é um numero e nao tem qualquer ope-
rador de spin. O valor de = deve ser tomado igual a zero (z = 0), depois de efetuadas
todas as operagoes .

Usando a relagdo H; = —Jo; ) 505 — ho;, que representa o campo local sobre o sitio i,
E;=—J) ;05 — h, temos:

—
Q
o~
=

<6(5J2505+Bh)D>tanh () loco
(o5) = <€(BJ25 o5)D . e(ﬁh)D>tanh (2) Joco
<Ui> = <e(ﬂJ25U&)D> tanh (37 + ﬁh) |x=0 .
No dltimo passo acima, foi aplicada a propriedade e*f(z) = f(x + ) para

A . D
a parte com dependéncia do campo externo h. Podemos reescrever e(ﬁ I350) como

I1s e(B/2505)D qq seguinte maneira:
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6(/6)]25 0'6>D — eﬁJ(Za 0'5)D — 66J(01+02+03+...+0n)D

Y

e(BIS505)D _ ((BIo1)D | ((BJo2)D . o(BJon)D

)

6(’3J25 05>D _ H5 e(ﬂJJg)D

Sendo assim, podemos escrever:

(o) = <H 6(5J05)D> tanh (z + Bh) |z=0 - (B.4)
5

Como os operadores de spin de Ising podem assumir dois valores ¢ + 1, podemos

6 _ | 3 5 2n+1
3

notar a seguinte propriedade 0? = o = & w=leog,=0)=0=---=0, para

qualquer «;
% =1+ Aoy + 402 + 40% + Aot + -
= Oi T 510 T 3r9; T 379, )

com

{(1)2n+1 — 1 (—1)2H = _1} = (o) =0, .
Logo,

6)\‘”:1+)\0i+§+>\3_?0i+2\1_?+?)_?0i+"' ;
i = (1+§—f+§+...> + 0 <A+§—f+§+~~)
Lembrando que:
cosh(a:):Zfzoﬁa:%:l—i—z—?—i—%—i—--- ,

. 00 n 23 b
sinh () = > 7, (2n1+1)!932 B - i EE




o8

Portanto,

e = cosh (\) + o sinh (\) . (B.5)

Agora substituindo a relagao (B5) em (B4), temos :

(o;) = <H [cosh (BJD) + o5 sinh (BJD)]> tanh (z + Bh) |z=0 - (B.6)

)

O resultado acima é exato e é valido para qualquer estrutura de rede e de spin 1/2 do

modelo de Ising com interagoes de primeiros vizinhos.



APENDICE C

MAGNETIZACAO

Dando prosseguimento a discussao do formalismo da aproximagao de campo efetivo,
vamos agora determinar a funcao da magnetizagao para uma rede linear com um cluster

contendo apenas um fon magnético, podendo § assumir somente dois valores +1.

N N
e o @
i- § 5 i+o

Figura C.1 Magnetizacao rede unidimensional.

(o) = ([ 15 [cosh (8JD) + 0i1ssinh (8JD)]) tanh (z + Bh) .=

(0:) = ([cosh (BJD) + 0,11 sinh (5JD)] [cosh (BJ D) + 0,y sinh (8JD)]) x
tanh (33' + ﬁh) ’:)::O )

(0;) = (cosh® (BJD) + o;_1 cosh (3 D) sinh (8J D) + 741 cosh (8.JD) sinh (8JD) +
(O’i+1> (O',L',1> Sinh2 (ﬂJD) - tanh (CIZ’ -+ ﬁh) |x:0 .

~ . 1. T —T . T _,—x
Reescrevendo as fungoes hiperbolicas como cosh (z) = “£f— | sinh (z) = “=—

6176—33 . . ~ . . .
e tanh (z) = & —c—, vamos substituir na equagao imediatamente acima e efetuando as

aplicagoes do operador exponencial e na sequéncia tomando x = 0, temos:

a = sr—pagnpen 12/ (Bh) — f2(287) f (BR) [L+ 2 (BR)]}

b = 2[1_]02(25-])](2(6]1)] {f (2/8‘]) [1 - f2 (ﬁh)]} )

€= 2[1_f2(2,51>J)f2(5h)] {£2(287) f (BR) [f* (BR) — 1]},

sendo tanh (28.J) = f(26J) e tanh (Bh) = f (5h).
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Apos as sucessivas aplicagoes dos operadores sobre tanh (z + h) |,—o, as passagens
matematicas nao sao de grande complexidade, mas por outro lado sao muito extensas e
por isso foram omitidas.

A magnetizagao ficou escrita em fungao dos coeficientes a, b, e c.

(0:) = a+b({oi41) + (0i-1)) + c{oi41 - i-1) - (C.1)

Para a configuracao de campo externo nulo (h = 0), temos que:
a=0,

b=1f(28J) = Ltanh (28J) = L tanh (ki_JT) |

c=0.

A magnetizacao fica:

m(T.h=0) = (0,) %tanh (28.) . (C.2)

A relagado acima para a magnetizagao, com (h = 0), mostra que uma transi¢ao de fase

(m = 0) deve ocorrer somente em 7" = 0, o que implica em (5 — oc0).



APENDICE D

COEFICIENTES DA EXPANSAQO

Seguem abaixo os coeficientes a, b e ¢ da expansao em série da func¢ao da magnetizacao
1-A)] e K =8J.

Por questoes de notagao, podemos considerar aqui d = dy = d/J, como o parametro

eq.(4.9), em torno de m = 0. Sendo que § = (1 — A), © = [d* + J*(

(DM) adimencional e ¢ é a temperatura reduzida.
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HIGHLIGHTS

e The reentrant phenomena depend on the trimodal distribution of the random field.

e Phase diagram in the plane T versus alpha exhibits double reentrant.

e An amorphous classical Heisenberg model (RFHM) with disorderly bond site model was investigated.

e The nature of the phase transition in the RFHM was investigated, as a function of the connectivity.

o Effective field theory (EFT) using clusters of two spins.
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