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REsumMoO

Neste trabalho, consideramos um modelo de Heisenberg
éom.a inclusao de uma anisotropia uniaxial de Ion Gnico para es
tudar as fransigées de fase em antiferromagnetos B .compresSsiveis.
Nosso Hamiltoniano.contém interag¢bes de intercambio que dependem
da distdncia interidnica, interacdes elasticas entre os ions,bem
como leva em conta os efeitos da pressao e campo magnético exter
nos. Estudamos em detalhes as propriedades termodinamicas exatas
de um sistema de dois spins. No modelo magneto-eladstico sao des

\
prezadas as forgas de cisalhamento e sao aplicadas transforma .
g¢Oes unitarias para se obter o Hamiltoniano efetivo de spins. As
interacdes de intercambio ficam agora dependentesda pressdao  ex
terna, e hd o surgimento de um parametro de acoplamento biquadra
tico. Utilizando o método variacional, através da ~~desigualdade
de Bogoliubov, determinamos o diagrama de fases, no plano campo
versus temperatura, para varios valores da pressao externa e do
pariametro biquadratico. Fizemos uma andlise detalhada acerca das
transicoes de fase a temperatura nula, onde verificamos a. ocor
réncia de transicoes de fase de primeira ordem entre as fases
"spin-flop" e paramagnética, decorrentes da existéncia do parame
tro biquadradtico. Mostramos que tal parametro influi decisivamen :
te, assim como o parametro de anisotropia, na existéncia da fase

"spin-flop". Por fim, estudamos a transigao de fase "spin-flop"-

paramagnética na regiao de baixas temperaturas. Empregamos a
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teoria de ondas de spin e nossos resultados tedricos estao quali

tativamente de acordo com os resultados experimentais encontra

dos na literatura.
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ABSTRACT

We consider iﬂ this work a Heisenberg model that
includes single ion uniaxial anisotropy to study the phase
transitions in compressible antiferromagnets systems. Our Hamil
tonian includes exchange interactions which depend on interionic
distances, elastic interactions between ions, external pressure
and magnetic field effects. We consider in detail the exact
thermodynamic properties of a two-spin system. In the magnetic-
elastic model we ignore shear forces and unitary transformations
are applied in order to get an‘effective spin Haﬁiltonian. The
exchange interactions in this case depends on external pressure
and appear naturally a  biquadratic coupling between the spins.
By using a variational approach, through, Bogoliubov's inequality
we have determined, in the magnetic field versus temperature pla
ne, the phase diagram for several values of external tension and
the biquadratic parameter. We have studied the phaée transition
at zero temperature, where we have verified the first-order pha
se transition between the spin-flop and the paramagnetic phases,
due to the presence of the biquadratic exchange parameter. We
have shown that this parameter is essential,  as well as the
anisotrdpy parameter, for the existence of the spin-flop phase.
Finally, we have considered the spin-flop - paramagnetic phase
boundary in the low temperature region. We employed the spin
wave formalism and our theoretical results are in gualitative

agreement with experimental results found in the literatura.
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1. INTRODU(l:I—\O

Os primeiros estudos acerca do antiferromagnetismo fo
ram feitos principalmente por Néel, por volta de 1930, e por
Landau, que estudou mais exaustivamente as transigdes de fase
de um antiferromagneto. Desde entao, até os presentes dias, mui
tos trabalhos tem sido desenvolvidos objetivando determinar as
propriedades magnéticas dos antiferromagnetos. Os antiferromagne
tos. sO puderam ser mais detalhadamente estudados, muito tempo
apds ja se terem sido feitos estudos em materiais . ferrbmagnéti
cos por estes ap;esentarem uma magnetizagao total apreciével,meg
mo na auséncia de campos magneticos externos. Num antiferromagne
to, o estado ordenado corresponde a uma magnetizagao total nula,
isto &, para campo nulo e temperaturassuficientemente baixas, es
te sistema, caracterizado por duas sub-redes, apresenta cada uma
deésas sub-redes com magnetizagoes iguais e antiparalelas entre
si. Quando a temperatura aumenta, a partir do zero absoluto, as
magnetizagoes espontaneas das duas sub-redes, que sdo iguais e
contrarias, descrescem até atingirem o valor zero a uma tempera
tura critica, chamada temperatura de Néel. A temperatura de Néel
(Ty) & definida, portanto, como sendo a temperatura acima da
qual o antiferromagneto se desbrdena completamente tornando cada

uma de suas sub-redes com magnetizagao total nula.

A agao de um campo magnético num antiferromagneto po

de leva-lo a apresentar novas fases, além da antiferromagnética,



no plano campo magnético versus temperatura. E muito comum consi
derar a orientagao do campo magnético externo como sendo a mesma
do eixo facil da magnetizagdo. Naturalmente, isto & facilitado
tendo em vista que um antiferromagneto apresenta quase sempre
uma anisotropia uniaxial apreciavel. A presenga de uma anisotro
pia faz com que o sistema apresente trés fases distintas de ali
nhamento dos spins. Para temperaturas menores que Ty e campos
magnéticos suficientemente pequenos, os spins das duas sub-redes
se alinham antiparalelamente entre si, sendo que a magnetizagao
total da sub-rede na qual os spins estdo paralelos ao campo é
maior do que aquela da sub~rede com spins antiparal?los ao campo.
Naturalmente, nestas circunstancias, a magnetizagéé total do
sistema nao & mais nula. Esta & a chamada fase antiferromagnéti
'ca, a qual, doravante, chamaremos simplesmente de AF. Um aumento
no campo magnético, para temperaturas menores que Tg (temperatu
ra do ponto bicritico), faz com que, para determinado valor do
campo, denominado campo critico, o sistema sofra uma transigéo
de fase, na qual os spins de ambas as sub~redes que se ordenavam
antiparalelamente entre si, mudam descontinuamente de direcgao,
formando angulos de aproximadaménte 90° ou menores, dependendo
do valor da anisotropia. Por ser esta uma mudanga com uma abrup
ta variagao de magnetizagdo, tal transigao & caracterizada como
sendo de primeira ordem e recebe o nome de "spin-flop". Nesta fa
se o sistema apresenta os spins de ambas asvsub—redes com 0 mes
mo dngulo em relagao ao campo magnético. Chamaremos, por simpli
cidade, esta fase de SF. Na fase SF, cada uma das sub-redes apre

senta magnetizagao com componentes paralela e perpendicular ao



campo magnético. As componentes que sao perpendiculares ac campo
sdo opostas para as duas sub-redes. A medida que o campo magnéti
co aumenta, o angulo entre os spins das sub-redes e o campo mag
nético diminui, chegando a um valor tal qgue os spins se alinham
completamente com o campo magnético, ocorrendo, entao, . outra
transicao de fase. O sistema passa da fase SF para outra onde as
magnetizagées das sub-redes sao iguais e paralelas ao campo. Es
ta & a chamada fase paramagnética, que representaremos simples
mente por P. A transicao SF-P pode ser de segunda ou de primeira or
dem, dependendo da magnitude dos parametros do Hamiltoniano do
sistema. Em geral, tal transicao & de segunda ordem, ou seja p
os spins de ambas as sub-redes se alinham paralelamente ao camﬁo
ﬁagnético de uma forma suave, a medida que o angulo tende para
zero. Porém, conforme mostraremos neste trabalho, ha um angulo
critico, diferente de zero, no qual & possivel que haja uma
coexisténcia de duas fases com magnetizagoes diferentes de zero.
No capitulb 4, veremos qgue uma transicao de fase de primeira or
dem entre as fases SF e P pode ser induzida por um pardmetro de
intercambio biquadratico. Em nosso trabalho mostraremos que este
parametro surge naturalmente quando desacoplamos o Hamiltoniano
magneto-elastico e ficamos apenas com um Hamiltoniano efetivo de
spins. Para temperaturas maiores que Tgp e menores que Ty ocorre
a transigao direta entre as fases AF e P, a qual & uma transigao
de segunda ordem. Na transicao de fase as energias livres corres

pondentes as diferentes fases tornam-se iguais; em geral tal con

di¢do & utilizada na determinagao dos campos criticos de transi

cao.



A figura 1.1 exibe um diagrama de fases tipico de um
antiferromagneto com baixa anisotropia num campo magnético exter
no aplicado paralelamente & diregao do eixo facil de  magnetiza

gao.

Figura 1.1. Diagrama de fases tipico de um antiferromagneto de
baixa anisotropia no plano campo magnético versus
temperatura. O campo magnético & tomado na direcgao
do eixo facil e as temperaturas correspondentes aos
pontos bicritico e de Néel, estao representadas por
Tg e TN, respectivamente.

As propriedades magnéticas de um antiferromagneto po

dem ser teoricamente determinadas a partir da construcgao de um



Hamiitoniano que descreva o sistema na forma mais simples possi
vel. Neéte trabalho, onde estudamos o comportamento de um anti-
ferromagneto sob o efeito de tensoes éxternas, precisamos ini
cialmente encontrar métodos, exatos ou aproximados, onde - os
graus de liberdade de spin e eldsticos possam ser desacoplados .
- Obtido o Hamiltoniano efetivo que depende somente das interagoes
entre os spins, a fungao de particao pode, pelo menos em princi
pio ser calculada. Solugdes exatas sO existem para o modelo  de
Ising em uma e duas diménséesl, e neste caso, -na auséncia do
campo ‘magnético externo. Assim, métodos aproximados devem ser
empregados para resolver sistemas mais complicados sendo que o
mais simples possivel & a aproximagao do campo médio.2 Machado
e Tsallis3 estudaram os efeitos da anisotropia. uniaxial de inter
cambio, do campo magnético e da tensao externos nas transigoes

de fase de um antiferromagneto de Heisenberg com spins s=1/2.

Neste trabalho, consideramos um sistema magneto-elas
tico no gual as interagdes eldsticas sao tomadas microscopicamen
te. Ao Hamiltoniano de Heisenberg, adicionamos os efeitos de uma
anisotropia uniaxial de Ion dnico que descrevem corretamente as
fases observadas em antiferromagnetos com spins S = 1. Nossos re
sultados serdo comparados com algumas medidas experimentais exis
tentes na literatura4’5 e sao salientadas as analogias e diferen

¢as com o modelo proposto por Machado e TsallisB.

No capitulo 2 introduzimos o modelo de Heisenberg com
pressivel que leva em conta uma anisotropia uniaxial de ijon ani

co, apenas em uma dimensao. Assumimos ainda uma aproximagao har



monica para o termo eléastico e que-a.interagéo de intercambio de
pende linearmente da distdncia entre os spins vizinhos. Deriva
mos o Hamiltoniano efetivo de sbins, em cuja expressao aparece
naturalmente o termo de acoplamento biguadratico. Tendo em vista
a impossibilidade de se efetuar o cdlculo exato da fungao de par
ticdo, mesmo em uma dimensdo, particularizamos nossa andlise pa

ra um sistema de dois spins compressivel. Usando os métodos das

funcgdes de Green e da fungado de partigao, determinamos algumas
grandezas termodinamicas exatas para o sistema de dois spins
S =1/2 e S = 1. Mostramos a importancia do termo de acoplamento

biquadratico na descrigao do estado fundamental de sistemas feg

ro e antiferromagnéticos.

No capitulo 3 introduzimos o modelo antiferromagnéti
co compressiyel, considerando uma rede clUbica simples com spins
S =1 e formada por duas sub-redes interpenetrantes. Adotamos o
modelo magneto-eldstico mais simples possivel, devido a Baker e
Essam6. Neste modelo as forgas de cisalhamento sao desprezadas.
Derivamos um Hamiltoniano efetivo de spins a partir da aplicagao
de transformagdes unitdrias no Hamiltoniano magneto-elastico se

melhantes Aquelas do trabalho de Barma.7

No capitulo 4 determinamos os diagramas de fases, em
fungdo dos parametros de interesse, a partir do conhecimento da
energia livre calculada no capitulo 3. Tendo em vista que nossa
energia livre foi obtida através de métodos variacionais, obte
mos sistemas de equagoes demasiadamente complicados, para descre

ver as diferentes transigOes de fase observadas nos antiferromag



netos. Dessa forma, por apresentar dificuldades matematicas mui
to menores, fizemos um estudo detalhado acerca das transi¢oes de
fase a temperatura nula. Pudemos abresentar, pela pfimeira vez,
pelo nosso conhecimento, a ocorréncia de transigoes de fase de
primeira ordem, que dependem da magnitude do pardmetro biquadra
ticq, entre as fases SF e P. Fizemos ainda analises acerca da
evolugao do ponto bicritico em diagramas de fases do tipo campo
magnético versus temperatura, para varios valores de pressao e
anisotropias.Por fim, mostramos que a'aproximagéo que propusemos
para calcular <:S°‘2> onde £ = x, y, z descreve as transigSes
de fase de um antiferromagneto, para temperatura nao muito bai
xas, melhor que a aproximégéo usualmente encontrada na literatu

8
ra.

Finalmente, no capitulo 5 determinamos a fronteira de
fase SF-P a partir do Hamiltoniano. efeﬁivo de spins derivado nos
capitulos anteriores em termos dos operadores de criagao at e
destruigao a de bosons, segundo as transformagoes de Holstein-
Primakoff.9 Entretanto, tais transformagoes nao levam a uma boa
representagao dos operadores de spins em termos dos operadores
de bosons para temperaturas nao muito baixas. Por este motivo,
estes calculos complementam os anteriores, haja visto que a:aprg
ximagao por nds utilizada no capitulo 4 nao & boa, apenas na
regiao de baixas temperaturas. Desta forma, estudando as equa
¢des de movimento para os operadores de criagao e destruigao de

ondas de spin na representagao de Heisenberg, determinamos as

excitagoes elementares do sistema na fase paramagnética. O cam



po magnético da transigdo SF-P & calculado quando ocorre uma
instabilidade na energia de excitagdo das ondas de spin na fase
paramagnética, ou seja, quando a fregliéncia do magnon de . vetor

de onda igual ao do vértice da Zona de Brillouin vai a zero.
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2. 0 MopeLo D HEISENBERG EM UMA DIMENSAO, SOLugio
EXATA PARA DOIS SPINS S =1/2 E s = 1.

2.1, INTRonugﬂo

Neste capitulo introduziremos o modelo de Heisenberg
compressivel, considerando uma cadeia linear de N spins, os
guais se acoplam tanto elasticamente quanto por intercambio. Con
sideramos ainda uma anisotropia uniaxial de Ion Gnico e a aplica
¢3o de uma forga e de um campo magnético externos. Por simplici
dade, tomamos a direcao do campo como sendo baralela ao eixo fa
cil de magnetizagao o gqual, por sua vez, possui a mesma direcao
do eixo z. Restringindo as interagOes entre os spins somente aos
primeiros vizinhos, podemos escrever o Hamiltoniano de Heisen

berg que descreve o sistema acima especificado:

N, N-d N-4
(}C:Z-g‘—- + > Gilra-x) + N D (xoes = xe)
=1 <™ = Y
N-i : - oy | N . N
—Zji(ui‘”—’(‘:)sf'gt‘ﬁlpbz S(%‘-%M‘H ZS( (2.1)
v =4 (=1 c=1 ¥
O primeiro termo representa a energia cinética dos

fons; o segundo, a interagao elastica; o terceiro, o trabalho da
forca )\ sobre a cadeia na diregao da mesma; o quarto, a inte

ragao de intercambio; o quinto, a anisotropia e, por fim, o
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Gltimo, a interacdo dos spins com O campo magnético.

Assumindo agora pequenas oscilacdes, o termo eldstico
pode ser expandido e retidos apenas os termos quadraticos (apro

ximagao harmdénica), ou seja,
.o 1 L . _ 2
O = qjo *‘1"((3(‘“ X)) - (2.2a)

enquanto que para o termo de interca@mbio, a aproximagao linear

é suficiente:

Tz Jo + Ja (i~ Xe— Qo) | (2.2b)

|

onde X{ ¢ U+¢4 sao as posicdes dos Ions localizados nos pon
tos ¢ a2 (%l da cadeia, respectivamente e ag & a distancia
média entr'4e os ions 3 temperatura To. Sendo H(igg4 =X e a as
distancias insténténea e média, respectivamente, entre os Ions a
temperatura T, podemos escrever X:{yi=X({ = QA4Miy~U{=ArMH a4
onde M, 2 Most s3ao agora os deslocamentos dos ions em
relagdo a nova posigdo de equilibrio. Nas equagbes (2.2a) e

(2.2b) &, 3o ¢ J1 sdo constantes, sendo que « > O -

Assim,
N N-4
- 2 L2 2
i = [gbo + 4o (a-a0) rxal(N-4)« “[_‘? P '%‘*;Z_;;U‘Gfu\

A v-i N-4 -
+[¢(Q—Q03+>\]ZM[,C4L - L:So + 31 (Q—C(,)) Z S( . _{::-ti
(=4 ‘ t=4

N-4 S N 2 N
(=4 (=4 .

=4
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Supondo que a forqa.)\ seja aplicada com a mesma in
tensidade em ambos os sentidos da cadeia, entao o centro de mas
sa deve permanecer fixo numé posigao equidistante dos extremos.
Essa condigao reduz de N para N-1 os graus de liberdade da ca

deia. Assim sendo, a fungao de partigao

7 =T % Z T.To“wﬂi byi ¢ . B L,

Lspiwgy 7 tF
(2.4 )
(Kg = Constante de Boltzmann) S
pode ser escrita como uma expressao enolvendoAi“Hx,Stegst*i..No
-— .
entanto, como St e St+1 sao operadores de spin quantlcos, as

relacoes de comutagao se aplicam e a expressao nao pode ser se
parada em graus de>liberdade dinamicos e de spin. Como estamos
interessados numa solugao exata, podemos, por simplicidade, tra
tar as varidveis dinamicas classicamente e a contribuigao devida
aos momentos & imediatamente fatorada e integrada, fornecendo
(QhM}W /(S)N/Z . Para que a parte restante da expressao possa
ser fatorada, precisamos fazer restrigoes: ou consideramos uma
cadeia estatica (M {44=0O ) ou a simplificamos, tomando apenas
dois spins, sem o termo de anisotropia. Obviamenﬁe, a primeira

restrigao nao interessa, restando-nos somente a segunda.

No calculo da fungao de partigao para o sistema de
dois spins compressivel, podemos efetuar a soma sobre os estados
de spin primeirémente e, em seguida, fazer a integracao sobre as
coordenadas elasticas, ou vice-versa. Ha uma outra maneira, a
qual consiste em fazer uma mudanca de variaveis do tipo

M¢“«i’% Mt“*sv-——-gtﬁ‘d (neste caso i = 1). Todavia sera mostra
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do posteriormente que esta transformagao nao tem utilidade a me
nos que as variaveis elasticas sejam tratadas quanticamente.7 Fa
zendd inicialmente a integral sobre Mi,2 e levando em conta que
ela é do tipo gaussiana e, portanto, os limites de integragao po
dem ser tao ggandes quénto queiramos e de gque o espectro de auto
valores de Sx. Sz, & finito e isso nao altera os intervalos de
integracdo de variavel My, 2 , a fungdo de partigdo & entdo

obtida, a menos da soma sobre os estados de spin:

- XSL -3 _ ,
7 - hiz ﬁ[( o) .3 ai (54, s,)
5?INS | :

- 6%\-\(313 + Sa3) (2.5)

onde

-

Ao (Qmp-n.)ilz(gﬁzx‘h ~B(do + Nae~ >\/2<>t)

Para um sistema formado por dois spins S=1/2, entre
tanto, o calculo da soma anterior & imediato, pois tal sistema
pode ser tomado como sendo formado por uma particula com spin

_ - 2 - T T ]
total 0 ou 1. E ficil ver, partindo de §° = (14 Sa) , que
)
S1.6; = _334 «-’B/q . Sendo S} = S} + S}’ a componente z do
¥

-5 - - -
spin total S, entao S(S+1l) e M sao os autovalores de 32 e S

respectivamente. Levando isso a expressao (2.5.), resulta:

7, = A, -f,(:x A'llvlccsk(ﬁgug\»\)—\-i\t eﬁ(s*“ﬂ} (2.6)

onde Tz MM _ To o A= S
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Todas as grandezas termodinanicas de interesse podem
agora ser obtidas, tais como o momento magnético médio ao longo

do campo magnético:

P

M= T DL - 2gMgsenh(pgueh ) | -
7 24 2cosh(Bgme i)l 4P

Pela expressdo acima, vemos que ndo pode haver magnetizagao es

pontanea para um sistema de dois spins.

2.2, TRANSFORMA;KO UNITARIA DO HAMILTONIANO

Voltando ao Hamiltoniano (2.3.) e lembréndo que ele
€ um operador hermitiano e, como tal, permanece hermitiano se
estiver sujeito a uma transformagao unitaria, & :interessante
apresentar aqui uma técnica de desacoplamento do Hamiltoniano de

senvolvida por Barma7.

-4

) - t
Sendo U uma matriz ou operador unitadrio, entao A=UAV

& uma transformag¢ao unitaria do operador A. E facil mostrar que

TnF\ Tn/\ e, consequentemente, se A= e.ﬁ)ﬁ A‘: é{s}{’, entdo
Th e - B —3171 ﬁ&ﬁ , mostrando que a interpretagao fisica nao
& alterada.

Definindo

.\LL

U = e Lm? 2, SA.SAM (2.8)
. t
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e aplicando-o no Hamiltoniano (2.3 ) com a ajuda da identidade

QABC“A=B+ [A\Q.}*‘é’\'Y_A)[A Bll{- " oe e das

relagdes de comutagdo [ot;pl=t( e [ S-J S '3,. - i (h= i) /
St = Sxi (SY 1 Tresulta:

-4 =5 -
UMc)c«sUd: Myt + 3-: Z 33' S+t - -

i=1 (2.9 )

e, portanto,
-4 ) -
UKV = ¥ : (2.10.)

Infelizmente, M,‘ apresenta um grau de _,cofnple,x.idade
muito maior que A’(, e nao fica desacoplado, nao justificando,
aparentemente, tal transformagao. No caso especial de dois spins,
sem anisotropia, entretanto, a operagao €& util e absolutamente
justlflcavel Outra possibilidade que leva %.o ao desacoplamen
to desejado & tomar spins classicos. Na obtencao de %\ € neces
sario que as variadveis de posigao e momento tenham comportamento
quantico sob pena da transformagao resultar numa - identidade:
U MD L)-'i = Yb . Porém, relativamente ds variaveis de spin ,
essa condigd@o nao & necessaria. Assumindo, entao, o comportamen
to classico dos spins, isto &, tornar todos os operadores comuta
veis entre si, Ho\ , em (2.10 ),imediatamente se desacopla, sepa

rando-se em duas partes, a menos do termo constante:

5,(93 N }((w (2.11 )
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onde
Ny 5 2 NP s> 2
o= (22 35 3% - B T (800

N N
2 .
,DZiSi% - %MBHZ&S(B‘ (2.12)
tx L=

N N-4 N.'.?'
}(ﬂb = Z .\22% + 32"{ Z (.M.L\i-\t‘)z + K)‘*"L(q'a")] 341 M".’L."‘l’
Y} i=3 -

L

(2.13.)

sendo que %S e %D dependen, separadamente dos graus de liber
- dade dos spins e_da rede. No estudo das propriedades magnéticas
do sistema, apenas o Hamiltoniano efetivo de spins tem interes
se. Por isso, nosso Hamiltoniano doravante sera sempre }@5 . Per
cebemos em 3@5 o apareéimento do termo de acoplamento biquadra
tico, surgido naturalmente como resultado da transformagao. Sua
preéenga, alidas, ja foi notada anteriormente, equagao (2.5.). Em
sistemas com spins S = 1/2, entretanto, tal parametro serve ape

nas para modificar o parametro de intercambio bilinear:11

S(Sl.Sa)" A(Sg- S;)z = kﬁS ¥ ,Ez..) (51.53> A CTE.

Naturalmente, quando obtemos as propriedades termodinamicas deri

vadas da energia livre,aconstante acima desaparece.

Restringindo-nos novamente ao problema de dois spins
quinticos S=1/2 e S=1 , sem o termo de anisotropia, calcula

mos exatamente as fungdes de correlagao termodinamicas
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P -
4 Sy, <S%Sz’ >e<SL S2 D utilizando a técnica das fungdes de
Green e diretamente a partir da funcao de partigao. Vamos apre

sentar primeiramente a resolugao através das fungoes de Green.

2.3, FUNCOES DE GREEN. SOLUGAO EXATA PARA DOIS
SPINs § = 1/2.

No calculo de médias térmicas de um sistema de muitas
particulas & Gtil introduzir uma fungao de correlagao que depen

i
da do tempo para dois operadores genéricos A e B:12

Faa 4,4 =By ALY (2.14 a)

Fre (1) =<l BN

(2.14 Db)

O calculo das fungoes acima & feito de uma maneira elegante

- - . -~ ) ) . 12
através da técnica das funcoes de Green, assim definidas:

Ga

n

K AWy eltYa = ol f-t) LAl 8 (1] S (2.15.a)

1

bn = KAW BN A= -g (- 1)L Aatd), LY > (2.15 b)
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onde

|

O para t<
olt-1)= |
4 para t > 1

Pode ser mostrado que tanto para a fungao da Green re
tardada Gn quanto para a avangada Ga , a equacgao de movi

mento de sua transformada de Fourier é&:
_ \
E<<AjBY = 52 CTARLD« &LTAKY; 8D (2.16.)

onde o Gltimo termo & uma outra fungao de Green de ordem supe
rior. Introduzindo a fungao I (w) , chamada de densidade espec
tral, através das transformadas de Fourier das func;6és de corre
lacio .Fen e Fawm e tomando "t =t (equilibrio térmico )

nao & dificil mostrar que:

J(w) = T‘E’—ML Gwiie — Gw-(e

(2.17 )
e - £—50
cuja integral @ a funcdo de correlagao FAQ :
4 00
Fre = {BAD = 3(‘*’)dm (2.18 )

~00
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As energias de excitagdo do sistema sdo os pdlos das

13,14

fungoes de Green, No caso do sistema de dois spins, precisa

mos escrever a equagao de movimento para a funcgao de .. Green
& -

<< Se) S%>> , onde -Y] % = 1, 2 que, de acordo com a equagao

(2.16.), é:

E<<Sgs SN = 32 < LS, 310+ <CUsgy %400y 1o

I

onde }((9 & o Hamiltoniano (2.12 ), com N = 2 e D 0, ou seja,

W, = 3?&.?2 - A(?s.§;32~M(S}+S?) , (2.20)

com ':S:Z\_-.S_L—s'o , A= .:S_j— e M= %MGH
' ol 2ol

Introduzindo os operadores S+ e S , assim defini
dos, st = g% iSy no Hamiltoniano (2.20.) e aplicando as rela
goes de comutacdo, a equagao de movimento (2.19 ) resulta numa
cémplexa expressao envolvendo produtos de dois e de quatro opera
dores de spin. As dificuldades matemidticas surgidas decorrem da
existéncia na equacdo de movimento de uma outra fungao de Green
de ordem superior. Na equagao de movimento para a fungao de
Green <<S¥55%7> surgem outras fungoes de Green do tipo:
((SRS:;S’%)‘)e L L SR SE Se S:l N S%v‘>> . Entretanto,
uma restricao para spins S = 1/2, simplifica  consideravelmente
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- . . .~ 15
as equagoes de movimento a partir das condigoes de contorno '

agqui validas somente para spins S = 1/2:

- o4
S?':. %; - S Si (2.21 a)

(gjf = (SE‘Y = Q0 | - 2.21b)

(g?f = i/L{ (2.21.¢)

Tomando e'% = 4,1 na equacdo de movimento (2.19.), obtemos

duas expressoes:

(E-m)<cstisiyy = -(srd) st sliss o> - watstisin |

(2.22 .a)

(£-n)4 %3520 = Q%D (3% %}%«Sé SN -Kshsy S;))}

(2.22.b)

Patterson e Southwell16 resolveram aproximadamente

um problema semelhante, utilizando a técnica do desacoplamento
‘ 4« - -

RPA 17, ou seja, tomaram ((5155;SL7)=<52)(<St;SCﬁ. Determinaram

varias grandezas termodinamicas e compararam com OS resultados
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obtidos exatamente pela técnica da fungao de partigao. Pelo desa

coplamento RPA, é imediato ver que:

2 ~
CEHTRVER L. 3
T (e-m) (E-4 $2T<s3D) (2.23.a)

LLSEi8I) = £SPY E-M 4 TSP

T Temile-ns 3csn) 0B

onde -':S. = 33 AIZ

- _
Entretanto, podemos resolver exatamentel"’lso sistema ..de equa

¢oes (2.22 ). Para isso, precisamos escrever as equagoes de movi
mento para as duas fungoes de Green de segunda ordem. No caso
especial de spins S = 1/2, estas ficam completamente determina

das como fungoOes das outras duas de primeira ordem:

; Yt coyy s oL e , |
(€ M) L 5394 ; 2 2“-<§; S; )+ kj-& -%‘—) Z((S:{S; >>,<<5j{S;)>}

(2.24 a)

(e-a)K st s >>- Ldshshy- (304 {<<s*a;s;>>-»<<sz;s:>>&

(2.24 b)
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Pelas equagdes (2.22 ) e (2.24) podemos ver mais uma
vez como o parametro de acoplamento biguadratico fica adicionado
ao de acoplamento bilinear. Isso mostra que poderiamos ter feito
desde o inicio, em Yo, equacdo (2.20.),a simplificagdo dada

pela equagao da pagina 17.
IS - P\QS&.SQ = ki&* .%\—.3 Sy, $y + CTE.

As equagoes (2.22.) e (2.24 ) formam um conjunto fe
chado, podendo ser resolvidas para as quatro funcgoes de Green
de interesse. Usando o método das fragoes parciais e a represen

tacdao para a fungao delta,

, - L i
z'mébdf—'kx-ce N4le [eSo !

as funcdes densidade espectral, definidas pela equacgao (2.17 )po

dem ser imediatamente determinadas. Pode ser mostrado que as
correlagdes obtidas a partir da definicdo, equagdo (2.18 ), nao
s3o todas independentes. E facil verificar que O seguinte conjun
to de funcdes de Green fornece as trés fungles de correlagoes de

interesse:

L( (S: *S;>; S; 7> y << LS? 5: + Si” S;), %177 , obtidas ante

riormente e

LLAsE=-52)isi = "%: —=—_, < SiS: ) , (2.25 )
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as quais, apbs alguma manipulagd@o algébrica, sao as seguintes:

<5%>: Seh?gs‘& | | (2.26.)

p3/> N
L9883 = =£ senh (pS12) : ._ (2.27.)
AN
3/ -
($ESEY = cosh (gu)- eB 2cosh (3 1:)
Lo YA ‘ (2.28 )

onde A': COS‘\UEM,\-\- epslzcosh(pf/:) e T-‘S 3'”‘\/2

O método das funcdes de Green permite também o calcu
lo exato das correlacdes anteriores para um sistema de . dois
spins S = 1. Infelizmente, & pouco recomendavel utiliza-lo, ten
do em vista o surgimento de dificuldades matematicas decorrentes
do grande niimero de equagdes de movimento independentes que sao
exigidas. Certamente, para se obter um sistema fechado, sao ne
cessarias equagoOes de movimento para fungoes de Green de ordem

no minimo maior que seis.



25

2.4, TEcnicA DA FuNGAO DE PARTICAO. SOLUGAO EXATA
PARA DOIS SPINS S = 1.

Para um sistema de dois spins S = 1-& mais facil cai
cular as propriedades termodinamicas diretamente a partir da fun
cdo de partigao, com base na adigao de momentos angulares. O ca
so de spins S = 1 & particularmente interessante, pois permite estudar
os efeitos do termo de acoplamento biquadratico nas propriedades

termodinamicas do sistema.
{
A energia associada ao Hamiltoniano (2.20 ) & dada

por: '

ESM = %K_SG-‘:Q- Se (S1a 8) - Sz(Sz*ﬂX

_ 5 .
—- %&5(5*;B~53L51H\- S:0s, 4 ’Lﬂ - MM (2.29 )

sendo que 1z S2= 4, S= 2,0 e M=-5-Sii,....+ 5,

A magnetizagao por spin & imediatamente obtida a par

tir da equagao:

-B Esm
€ AVAY
<S%>,°"‘§‘B'“ “REsm (2.30 )

2, e

LMY
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Na equagao acima, EEE:’B significa soma sobre todos os autova
Sim -

lores de \4& a qual, apdos efetuada, leva a:

-B3
J sewwuﬁos\'\ (B3) 42 e{3 sewh (2/m)

1

T 1pI4A3pA B3
e p3138 3 2 cosh (BI) *.\{cos\'\(pu)cos\r\W@‘*‘leﬁcosk(wu\
(2.31)
O cadlculo das outras fungdes de correlagao exige a

construgao de uma base comum de autovetores &\Sl N\>R formada
por combinagaes de autovetores dos spihs’ = individuais
{\&.&;MHMD} Tais autovetores, em nimero de nove, sao calculados
em alguns textos de Mecanica Quantica, particularmente por
Cohen-Tannoudji e Colaboradores19 os quais apresentamos aqui Jja

normalizados:

1
\O‘ O>~ —\r—-gz"\hd; 1) = \M\{O\O} + {44 ’S\D] (2.32.a)

| 4,-1) = %[\1,&iol-i>-—\&‘&;—i‘o>] (2.32.b)



14,09 = %Iu\a; EOPR TR ] (2.32.
14 1= -{%LU,&;&,O> -4 o, &)l (2.32
| 2,-2 = W4 -84 (2.32
12,-4) = %K“‘l‘ O)_5>;\5‘5;-5‘q>} (2.32

| - 4
12,0 = “\]—“(;?K'\&.i; {42 W 00) 4 \5,&1-—1,0] (2.32

2,45 = “\}‘?K’HAQC’M)*H!H Lo‘)} (2.32
12,29 = VL4 4D (2.32
partindo das definigdes de < SE’ Sz?’ D e <§i ,—;)z> . _como

(2.30 ) e levando-se em conta as relagoes de ortogonalidade

tre os autovetores (2.32.), & facil mostrar que:

-B3 -p3 B3 IpA+ 2RT
(5itys 18 cosh aomy st = ¢ 2l &

27

c)

.d)

e)

.£)

.9)

h)

i)

em

en

m | (2.33.)
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-p3 : Amat 2
<§’ "5’5), e i Cosh (28m)-Ycosh (BU) senh (p3)-2senh (83)-20 &
1092)°

=

(2.34.)

, | BS 3pevans
{SE e “Yeosh (Ba)senh (B3) 34se -vlse (2.35 )

Tﬂ

onde

N=2 é'ﬁ;cos\'\ (2BM) + Y cosh (p3) cosh (Bm) + ZCKUSk(B'S)

Ipp+ 28T
+ e

Quando A & tomado igual a zero, as-expressaes acima se reduzem

équelaé obtidas por Fittipaldi e Colaboradores.t>

2.5, ANALISES GRAFICAS

Apresentamos a seguir os graficos das fungoes termodi
namicas em fungao da temperatura para um sistema de dois  spins
S = 1/2 e S = 1. Naturalmente, para S = 1/2 nao ha maior interes
se, ja que o parametro A simplesmente se adicona a J. Uma mudan
ca no valor de A é equivalente a uma mudanga no valor de J. En

tretanto, para spins S = 1 ha alteragoes significativas nos
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resultados esperados, caso A assuma valores comparaveis aos J ou

As grandezas J, A, D e M estdo divididas por Kp, is

to é, estiao em unidades de temperatura.

Nas figuras 2.1 e 2.2 exibimos os graficos da magneti
zagdo em funcao da temperatura para valores selecionados de
A3 e »LL , quando S = 1/2; nas figuras 2.3 e 2.4, os graficos da
magnetizagdo para S = 1. Pelos graficos, vemos como O parametro
A desempenha um importante papel na descrigao do estado fundamen

tal (T = 0).



2
>
|
2
A 3
4

Figura 2.1. Magnetizagao por spin em funcao da

temperatura para S = 1/2 e J > 0 (antiferromagne '

to) .

l: JZ M (aqui J = 0.1 e M = 0.2)
2: J =M (aqui J = 0.2 e M = 0.2)
3: JD M (aqui T = 0.3 e M =0.2)

30
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Figura 2.2. Magnetizagao por spin em fungao da tempe —

ratura para S = 1/2 e J < 0 (ferromagneto)

0.2)

1: |3| > Y (agqui |J|=0.3 e M4
2: |3 = M (aqui |[J|=0.2e M

0.2)
3: |J| €< M (aqui |J|= 0.1 e M = 0.2)



|
< gz>
1 -
1 2
2
3
A
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Figura 2.3. Magnetizagao por spin em fungao da tempe

ratura para S = 1 e J { 0

1: A C |J] + _2 gy (aqui A = 0.1; |J| = 0.1 el = 0.
3

2: A = |J| + 2 M (aqui A = 0.5/3, |J|
3

0.1 eK

3: 4 > |J] + _2 M (aqui A =0.2, [J] =0.1e)/y
3 .

1)

.1)

.1)

32
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0

Figura 2.4.a. A < J/3

1: M > 27 (0.4,
2: M = 23 (0.4,
3: 4> 3A+J (0.4,
4: M= 3A+J (0.4,

5: & 3A+T (0.4,

0.82)

0.80)

0.75)

0.70)

0.60)
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Figura 2.4.b. A =

6: M

7: M =

8: M\ <&

2J (0.3

2J (0.3

2J (0.3

J/3

14
4

’

0.

0.

0.1

1

1

’

’

14

0.7)

0.6)

0.2)

34
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I
<st>
9
10
A 1
2
12
13
|
0 |

Figura 2.4.c. A > J/3

9: y > 3 (a+3) (0.1, 0.1, 0.32)
10: M = (a+J) (0.1, 0.1, 0.3)

(a+J) (0.1, 0.1, 0.28)

ll:M<

12: M= 2J (0.1, 0.1, 0.2)

13: M 23 (0.1, 0.1, 0.1)
Figura 2.4. Magnetizagao por spin em funcdo da temperatura
para § = 1 e J) 0. Os niimeros entre parénteses sao os valo

res de J,A e A{ usados nestes graficos.
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Nas figuras 2.5 e 2.6 sao apresentados os . graficos-
das correlagOes longitudinal e transversal em fungado da tempera
tura para alguns valores particulares de J,A e 4 e para S =1 ;
nas figuras 2.7.a e 2.7.b, os graficos da entropia versus tempe
ratura somente para spins S =1 e, completando, nas figuras 2.8a
e 2.8b, os graficos do calor especifico versus temperatura tam
bém somente para spins S = l.0Obviamente, todas as curvas, sO po
dem ser obtidas a partif dos valores numéricos dados para os
parametros envolvidos nas expressoes correspondentes. Ainda que
ténhamos usado um conjunto particular de valores, outros conjun
tos podem sei usados sem alterar Significativamente a forma das
curvas, bastando apenas SbedeCer ds relagoes entre os parametros,
expressas nas legendas das figuras. Naturalménte, o estado funda

mental nao & modificado.
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z
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o) ) T |

7
Figura 2.5.<Siz_ Sg > versus T para S = 1 e J > O.

os nimeros entre parénteses sao os valores de J, A e

M aqui usados.

1: 32 > J, M\ > 3/2 (J+a) (0.2, 0.1, 0.5)
2: 3 J, M =23 (0.4, 0.1, 0.8)

3: 3A ) J, M = 3/2 (J+a) (0.2, 0.1, 0.45)
4: 3A =J, M =23 (0.3, 0.1, 0.6)

5: 3¢ J, M = 3A+J (0.4, 0.1, 0.7)

6: 30 =J, M< 23 (0.3, 0.1, 0.2)
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Figura 2.6.<S'{ S'2-> versus T para S = 1 e J) 0. Os numeros

sao os valores

1: 385 J, M
2: 3A)J1M
3: 3A ) J, M
"4; 3A = J, M
5: 3A =J, M
6: 3A £ J, M

>

TR A T AN

de J,

3/2
3/2
3/2
3A+J
3A+J
3A+J

A e M usados nestes graficos.
(a+J) (0.1, 0.1, 0.4)

(A+J) (0.1, 0.1, 0.3)

(a+J) (0.1, 0.1, 0.2)

(0.3, 0.1, 0.6) :

(0.3, 0.1, 0.5)

(0.4, 0.1, 0.7)
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" Figura 2.7.a. J > 0
1: (0.1, 0.1, 0.2)
2: (0.1, 0.1, 0.4)
3: (0.2, 0.2, 0.2)
4: (0.4, 0.1, 0.1)
5: (0.2, 0.3, 0.1)

6: (0.1, 0.4, 0.1)
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Figura 2.7.b. J < 0

1: |g| = a, M =0(0.1, 0.1, 0)

2: |J| > A, M=0 (0.1, 0, 0)

3: |g]l < A, M¢3/2 (A~ |J]) (0.2, 0.3, 0.1)

4: |gl¢ A, M H>3/2 (A - |J]) (-0.2, 0.2, 0.2)

5: |J] <A, =0 (0.2, 0.4, 0)

Figura 2.7. Entropia versus temperatura para spins S

Os nimeros entre parénteses sao os valores de J, A e

agqui escolhidos.

= 1.

A«

40
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Figura 2.8.b. J { O

l: 3 =-0.2, A =0.1

2: J =-0.3, A =0.1

Figura 2.8. Calor especifico em fungao da temperatura

para spins S = 1 a campo nulo.

42
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Analisando os graficos anteriores, vemos como nem sem
pre a intuigao & verdadeira. Para o ferromagneto com S = 1, por
exemplo, parece crer que o estado fundamental seja sempre o
|2,2'> (2.32i) com energia E22, equagao (2.29), o gual correspon
de a uma magnetizagao por spin igual a 1. Tal fato, entretanto,
nao corresponde aos resultados obtidos (veja a Figura 2.3, cur
vas 2 e 3). Podem existir valores dos pérémetros de intercambio
e do campo magnético tais que sejam capazes de modificar comple
tamente os aparentes resultados esperados. Observamos que o esta
do fundamental do ferromagneto pode ser degenerado, quandd o cam
po magnético & zero. Se |J| = A & facil ver, tomando a expressao
para a energia 'do estado fundamental, equagao (2.29), que a ener
gia minima do sistema corresponde ao valor -2J, ou seja, a mesma
para seis estados. Portanto, nessas condig6es; o estado fundamen
tal & seis vezes degenerado. Uma outra analise acerca de degene
rescéncias pode ser feita com base na entropia. Pela figura 2.7,
vemos que a curva 1 mostra que no estado fundamental do ferromag‘

neto existem seis estados equiprovaveis energeticamente.

Se |J| > A, a energia minima do sistema & -J -A, a
mesma para cinco estados (veja a figura 2.7b, curva 2). Quando
|3|] ¢ A nd3o had degenerescéncia, pois a energia minima & 2J-4A ,
sendo o estado |0,0j> o unico que possui esta energia (veja a

figura 2.7b, curva 5).

No caso do antiferromagnetismo, a campo nulo, o esta
do fundamental & sempre o |[0,0 > , com energia Eoo = -2J -4a ,

para quaisquer J ou A. Por isso, tal estado nao & degenerado. A
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entropia no estado fundamental & zero, como deveria ser, pois

apenas um estado possui esta energia minima.

Quando a temperatura aumenta, para_quaisquer valores
de J; A ou A& , todos os estados tendem a ser equiprovavéis tan
to para o antiferromagnetismo quanto para o ferromagnetismo. Em
T > oo, a probabilidade de um estado ser ocupado € a mesma pa
ra todos. Neste limite n3o ha mais correlagao entre os dois
spins, e eles se tornam independentes. Nesse caso, por .exemplaq,
& facil verificar gque a entropia do sistema de dois spins tende
a XKg In 9, pois Os nove estados, explicitados nas expressdes sao

equiprovaveis.
{



CapifTULO III



3. 0 MoDELO ANTIFERROMAGNETICO COMPRESSIVEL., CALcuLO DA
ENERGIA LIVRE VARIACIONAL

3.1. DescricAo Do MopELO

No capitulo anterior éalculamos varias grandezas ter
modinamicas exatas para um sistema de dois spins § = 1/2 e 8S=1,
sem a presencga do termo da anisotropia. Vimos que as restrigoes
acima decorrem do fato de que o Hamiltoniano para uma cadeia 1li
near de N spins sd & separavel nos graus de liberdade dinamicos
e de spin se Os operadores de spin forem tratados classicamente..
Entretanto, uma cadeia linear ou, um sistema de dois spins, nao
representam sistemas fiéicos reais. Neste capitulo, determinare
mos a energia livre variacional, através da desigualdade de
Bogoliubovzo, para um cristal antiferromagnético compressivel.
Tomaremos nosso modelo numa rede cibica simples com spins S=1 e
nosso Hamiltoniano & do tipo de Heisenberg com a inclusao de um

termo de anisotropia uniaxial de ion Gnico.

O modelo mais simples de um antiferromagneto consiste
de duas sub-redes A e B tais que quaiquer ion de A tem somente
fons de B como primeiros vizinhos e viée—versa (veja a figura
3.1). Neste modelo, o estado ordenado corresponde a uma magneti
zacdo espontdnea total nula, haja visto que neste estado os mo
mentos magnéticos dos ions de A e de B estao completamente anti

paralelos. As duas sub-redes apresentam magnetizacoes maximas,
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porém contrdrias entre si. Quando a temperatura aumenta, a magne
tizagao espontdnea decresce, atingindo um valor nulo para cada
sub-rede numa temperatura de transigao, chamada temperatura de
Néel. Acima dessa temperatura ndo hd mais magnetizagao  esponta

nea.

Figura 3.1. Modelo simplificado de um antiferromagneto com
duas sub-redes A e B. Estamos representando neste diagrama
um sistema no seu estado ordenado, ou seja, na auséncia de
um campo magnético e numa temperatura inferior & temperatu
ra de Néel. Observamos que a magnetizacgao total no estado
ordenado & nula, o que nao acontece quando um campo magné
tico & aplicado.
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0 Hgmiltoniano que descreve o sistema aqui proposto,
a exemplo daquele da equagao (2.1) € constituido de termos que
caracterizam a energia cinética dos Ions; as interagoes elasti
cas e de intercambio somente entre os primeiros vizinhos; as
interacdes dos spins com o campo magnético externo, aplicado na

direcdo do eixo facil de magnetizagao; a anisotropia e o efeito

da pressdao hidrostatica sobre o sistema. Assim:

Ks Zi Z—,qbcg “LQ Z_S ) (-‘Zg

im
=4 \33

’%MBHZ, g?,DZ&gx + Z\% _r? (3.1)
L= hx

Os termos eldstico e de intercdmbio, na aproximagao para peque

na oscilagoes, ficam:
S 2
(]353( an = d)(\'\(\;ﬁ‘j\) = @u * %’(\}?fi\" ch (3.2 a)

Sgi(n‘?&\ = ch(.\ﬁii\') = 3o 34(\?"&“\“ q°> (3.2 b)

onde ‘)’ﬁ\\\ = \IL'{(.-ii\’-’r («X(.&S-‘ (.'g{,:olf é a distdncia entre dois

jons do cristal a uma temperatura T e (|,é a distancia média en
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tre os fons numa temperatura de referéncia To . Chamando de Q&

a distancia média entre os dois ions na temperatura T, podemos

escrever que MNi; = QA+ Mis onde M‘-l\ = My - MJ. , sendo
- — - -

que Mi e .Mi s3o os deslocamentos relativos as novas  posi

¢oes de equilibrio de ions situados nos pontos ie jda rede,

‘-a N Ll
respectivamente. Expandindo \ n(&\. em torno dessa nova posigao

de equilibrio, resulta que:
(\’_‘?L‘\\ "ao\z < LQ" Clo)? + 2(‘1‘0.5) MT'LA K" (M% )2

Qe 2 ! |
+ (i - "'cﬂ S LM%S P (3.3)

BFL
onde o, f3 - X,¥,2

Entretanto, a presenca da tensdo de cisalhamento, Gltimo  termo
da equagdo acima, torna o problema do cialculo da fungao de parti
¢do matematicamente complicado. Baker e Essam6 propuseram um
modelo no qual as forgas de cisalhamento sao simplesmente despre
zadas, ou seja, as oscilagSes dos ions numa dada linha sao inde
pendentes das oscilagaes‘nas demais linhas.

Dessa forma, o Hamiltoniano (3.1) se separa em trés partes, uma

para cada diregao do cristal, tomando a seguinte forma:

Y(, - }&o + ﬂao + Yos ¥ X&sb (3.4)
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onde
fo = 3Ny (M- [ha + o + <(a- aoY]‘ (3.5)
Ns - Ni-4 Ayvs \? AV % \)1 2
o= 2 T (Y oo G 4 UG |
Ny d m _

Ux
‘&\J ‘ti ] J
%Q\D V2 [oL w- Ao AN kg er ___u;%;}
D3z i

{

Ny Na-d
+ Z Z &L(.FK"M\H\ 4‘3&& aoﬁ+>\]Mk\ku*_# :i:\\&)jx)g

2

(3.6)

NL N&_.

s z SLY.SO ¥ la-a B:Yi} T3 —-?L\zt}
Je={ (=

gags W +e-a B 37 380 |

Q=4 i=Fil
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R
Nl Ma-4
- Z 'i «963
[3 + kq Qo) 31] S k*/l
dy= i k=14
NE .
- ¥ — gM
=D S % s T\ Z: Si (3.7)
(=1 (=4
Ny Miod
i1
p IR TY ST~ ENTY
CKDSD: - Z: 2 31 Mi(at DCe Scas
NGRS (=4
?
NL Nl"i 4
- E E Ki 3\3-\1 S\\.S“;
Jazt A=Y
2
N Ni-14 e
- Z , AT Mk;ku Sk. Sms)
: 3.8)
Jgyzr k=i (3.9)
onde N1 & o niimero de Ions numa dada linha do cristal e Ni e,

obviamente, o nimero de ions num plano ou ainda, o numero total
de linhas numa dada diregao. Também D1,V 2 e V3 s3o iIndi

ces de linhas nas direcgoes X, y e 2, respectivamente.
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3.2, 0 HAaMILTONIANO EFETIVO DE SPINS

Observamos que }Q dado pela equagao (3.4) apresenta
quatro termos, sendo que O primeiro & uma constante; o segundo e
o terceiro sdo termos Que dependem separadamente dos graus de
liberdade elasticos e dos spins, e o Gltimo, o termo que descre
ve o acoplamento spin-rede. Tendo em vista que no calculo das
propriedades magnéticas precisamos de um Hamiltoniano efetivo so
mente de spins, vamos aplicar em kﬁ as transformag&_as7 utili
zadas no capitulolanterior, objetivando desacoplar }Q . Tais
transformagoes séb definidas apenas para uma dimensao, mas COmMO
do ponto de vista elastico, podemos escrever que% =%1+5.&'& +é{.3 '
entdo definimos um operador unitario U tal que sua aplicagao em
}&a para ser feita separadamente em cada uma das tres partes

do Hamiltoniano. Assim:

R
3 Ni 9 .
o _
J=1 1T 0 (3.9)
p=1  Jp=t .
onde
- )
. N N ?
Jp L%\)L? E v * S(W\*i l
= ¢ Ll
N
sendo que P =1, 2, 3 denota as trés direcgoes x, Yy, Z. Por

~ -
exemplo U ¢ sO atua em }c-x , deixando 3(% e %% na sua for

ma primitiva. Se dois operadores sao unitarios e comutam entre
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si, entdo a seguinte identidade € verdadeira: (A-B_)—l = A_l B-l.

Vi N2
Como os operadores k) ’ k)

V3
e k) atuam independentemente,
cada qual em uma parte do Hamiltoniano, entao eles comutam entre
si. Além disso, conforme ja nos referimos antes, tais operadores
s3o unitdrios em face da necessidade da transformagdo ser unita

_ N
ria. Essas importantes propriedades dos operadores k) P levam

imediatamente a:

URU™ = TTU U™ + TTU™ U™t TTOR I U™

(3.10)

Agora o problema se resume dquele do capitulo anterior, para uma
cadeia linear de N spins. Para que seja possivel a separagao dos
graus de liberdade el3sticos dos de spins, devemos considerar os
spins com comportamento classico também nesse problema. Portan

to, obtemos finalmente que:

U%Ud = Ka' = ér(w + A!Zw + s (3.11)

onde

Yoo = 3N -0 e+ §o + Sla-any ] (3.22)
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}J; Nye-4

\{, Z L L (Al in\ﬂ’) "oda e 0\] S

l
1(%
P=2 Vel  (=d :

“PFQY
+ N M‘\““B X (3.13 )

Nx Ni-4

ths = ZLLW”\ AR

- 0?- ‘,_s

> 3
31 -"\3? -%\)? _ Ny }2 Ni 3
ZoL( Siat D Z{g{ﬁgv\g H E S¢ ) (3.14 )

(=1

Ni & o nimero total de ions do cristal, que doravante chamare

. mos de N.

Da mesma forma como no capitulo anterior, também ago
ra s& vamos nos importar com yés , que & o Hamiltoniano efeti

vo de spins, o qual pode ser escrito também da seguinte forma:

}{7 IZS[.SJ—AZ(&.SQ DZS“Z »(Z,g’»’

\t35 \‘AX
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3 -
onde Si e S5 sao vizinhos mais proximos na rede.

Observamos a presenga do termo de exchange biquadratico no Hamil
toniano efetivo de spins. Ele surge como conseqliencia natural do
acoplamento spin-rede. O Hamiltoniano efetivo acima descreve ade
quadamente as propriedades magnéticas de um aﬁtiferromagneto uni
axial na presenca de tensoes externas. Muito embora, na _ deriva
cao de )ﬁs os spins tenham sido considerados como varidveis que
comutam (spins classicos), vamos postular que M&S possa ser
encarado como constituido de operadores com as relagdes de comu
tam usuais de spins sendo aplicadas. Como estamos interessados
na determinacao do diagrama de fases do sistema, os resultados
obtidos devem ser essencialmente os mesmos com excegdo da regiao

de pequenas temperaturas.21

3.3, DETERMINA;KO DA ENERGIA LIVRE ATRAVES Do METODO
VARIACIONAL

Obtido o Hamiltoniano efetivo de spins, pelo menos em
principio, todas as propriedades magnéticas do sistema podem ser
determinadas, bastando encontrar os autovalores- de X;s , Calcu
lar a funcdo de partigao e tomar as derivadas apropriadas. Como
nao & conhecido nenhum método que de solugOes exatas para  esse
problema, devemos empregar algum método de aproximacgao. Neste

trabalho utilizamos o método variacional, uma das versoes da
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teoria do campo molecular, o qual consiste na obtengao de um 1i

mite superior para a energia F do sistema, através da desigual

.

dade de Bogoliubovzo;

FeF+ s ooy, > F, (3.15)

onde ﬁéo & um Hamiltoniano tentativa que contém parametros va

riacionais, com relagao aos guais a energia livre F deve ser mi

nimizada; Fo & a energia livre associada a }go e"< 145 - 3’@0)0 é

- N - o -~ . . { . .
a média térmica candnica, calculada com o Hamiltoniano tentativa,

isto é:

Loy, = LU=t £

- e_,gg@a ] (3.16 )

O Hamiltoniano )Qo deve ter a forma mais simples possivel, para
que Fo possa ser determinada exatamente; tambem deve ser o mais

compat{vel possivel com fs.Escolhemos o ~ seguinte Hamiltonianc®

tentétiva em nOSSO'prdblema;
Ny

TR o S R e
0 — " A dca 1 s “\s

(3.17)
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onde & = x; y; z e A e B denotam as duas sub-redes do modelo
. - . ] ~ - . . . .
antiferromagnético. Os K -5 sao os parametros variacionais, obti

dos pela minimizagdo de F , ou seja,

ak:‘&s (3.18 )

Como temos seis pardmetros variacionais independentes, entao a
equacdo (3.18 ) &, na verdade,um.sistema de seis equagdes. Para
o calculo de Fo determinamos inicialmente a fungdo de partigao

20:

R¥, -
L, = —E‘l B . (3.19)

A expressdo anterior se fatora em N termos do tipo

Tnezﬁkisd S5 . Z(SR*S) |

m

tendo em vista que cada termo do produto & independenté dos
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demais. Os S%® sdo as matrizes para o momento angular, cujos ele

mentos podem ser obtidos através do calculo ae?? .

<S| migtis) M = S ‘S‘K \/SM(e,cp)s“l \/2‘(9143556“6 490[95

-1 ~ - . - . I3
onde os Y 8 sao os harmbonicos esféricos. Para spins S = 1, as

matrizes S s3o dadas por22 :

0 1 0 0 -1 0
-1 |1 o 1|, s¥=-1 1 0o -1
7 7 \
0 1 0 0 1l 0
1 0 0
e s*=10o o o
0 0 -1 R
e & facil ver que Zﬁkd S* n3o & uma matriz diagonal. Por
oL

isso, © calculo de Tn(iﬁk‘*s*)mnéo é imediato, obrigando-nos a
usar alguma técnica de diagonalizagao. Para uma matriz A qual
guer, podemos encontrar uma outra matriz unitaria P tal que A=
P A P"l seja diagonal. Como estamos interessados no trago da
matriz A, e o trago & invariante guando tal matriz & sujeita 'a

uma transformacdo unitdria, entao & imediato ver que:

M 'm m M m
TaA = ThA = Ao+ Nt A , ou seja,
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encontramos outra matriz, agora diagonal, que preserva O tfago e

os autovalores >\L da matriz original. Tais autovalores sao

facilmente obtidos, determinando-se as raizes da equagéo
L d _
&et[ E ,B\(A\BS - >\‘X] = O ) (3.20)
& .
- ~ . - . . °L d‘ .
que & a equagao caracteristica da matriz E B‘<“m S . Assinm,
oL

ol ol
_r.ne?;.B\(mS - 4+ 2cos\r\((3>\p,‘g).

(3.21.)

que,'substituido em (3.19 ) resulta em:

7_0 = [i+ 2 cosh (B}\A)]“fzti.y 2 cosh ((3)\3)_]”1. (3.22)

e, conseqglientemente,

o = .“é%{/QM [i+ dcosh (ﬁ)\Aﬂ M Cosk(ﬁxgﬂ} (3.23)
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Moo = [ (k) 1"

Relativamente ao cdlculo da média <%5- %Do , sepa
ramos o Hamiltoniano efetivo de spins MLS , equagao (3.14 ), em
duas partes: uma que contenha proautos de componentes dos opera
dores de spin numa mesma diregao e outra, com produtos envolven

do componentes transversais, ou seja,

Ni-4i

LS RRRMt] Sy

' i Np=t (=4

"y Ltk

AT -8 T

N2 2 ME

B 3y

o| L, +2’_js - ngﬁ}:s o)
heA\ (ses) Lieh) CyeBs)

onde

T WAL, :-2~—|M PUaH & Bz Uy, pE
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Levando-se em conta a forma do Hamiltoniano tentativa XCQ é

facil verificar que

Ly ooy, = 3N Z<SA><S y - BNF\Z<S“’><5*’>
- ’ oL B o | -
INA :%<SA S S Sg ) - MRSy + KsE) )

Y {<stz> *(S% >‘} 4 _‘.E\<:<SA> + an<53>}

(3.25))

A expressdo acima ainda & muito complicada, tendo em
vista a necessidade de conhecermos explicitamente expressoes pa
ra as varias médias ali envolvidas. Considerando o fato de que
todos os pontos da mesma sub-rede sao equivalentes e de que to
dos os operadores de spin da sub-rede A comutam com aqueles da

sub-rede B e vice-versa, o gue possibilita a fatoragao do tracgo,

entao podemos escrever:
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«py ey Blbo DM AR

<Sct?4 §§z> - Tn(Sa,e Save e -]-;1( d?;sﬁ?; )
' Tne P Tn eﬁ§k‘:“5§“3

B

(3.26.)

?1: P2 = 1!'2 2 oL:ﬁ = <S§\3>,
onde ?&:Pi: L 4 o=z ﬁ'@<$p§i‘§>|
N T RS DY

O denominador da equagdo acima foi obtido anteriormente, equagao

(3.21.). Com relagao ao numerador, podemos fazer uma expansao em

série de poténcias de ﬁzk“"’ Save , tal qual aquela que fi

zemos para o denominador. Aplicando a propriedade ThA® = Th RBA

para quaisquer operadores A e B, & facil mostrar que:

o ﬁ Z kl:L\B S.Atxﬁ

TR She € = = _I;LJL e - . (3.27)
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Porém, como TI(AI%L‘) = é—b’qﬁ\ obtemos imediatamente a partir da

dx

equagao (3.27) que:

<S: 3>: 2 Sen L\(ﬁkt\\e) k:\ﬁ
' Li2coshiBPhag)  Ase (3.28)

sendo que os Indices A e B denotam as sub-redes A e B, respecti

vamente, conforme citado anteriormente.

- P oL 2
Para o calculo da média < SA\B> , podemos usar a

técnica anterior apenas aproximadamente. Nao & possivel obtermos

~ o ? . -
exatamente uma expressao para , POis na expansao para
P p A p P
A (5 E k"‘e' S“\S d a - ]
e , aparecem produtos de tres ou mais operado

To 22
dkRe
res, tornando iniitil a aplicacido da propriedade Tn A8 =Tn BA.

Nossa aproximacdo consiste em relaxar as relagbes de  comutagdo

dos spins a partir do terceiro termo da expansao de

4.'2 | (3 '2;, \’({:L\g S:%B

: . Conseqlientemente teremos que:
l kA\B

: BT WG S 2 2 Kt
TSA\BQB _MS ® ..N."L‘_FI_OL @(5 Msm (3.29 )
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~ (Ak“\é Co L\( e
<SA\B> ﬁti-& 2cos\f\(l37\m\s3] >\A\B >hiEA \)

(3.30)

.__L — koPL«\B
¥ >\A\B XSA\Q Sehk(g)\A\e’\}

E interessante fazermos aqui uma pequena analise acer
ca da validade da equagdo (3.30), em face da sua derivagao ter
partido da aproximagdo descrita pela equagao (3.29). E facil ve

_ \ '

- rificar que:

Z<S = dcosh(BAan) n 4 senh (BXNan)
AR 44 Jcogh (@Xg@ Baas 14 2cos h(phnp)

(3.31 )

A expressao acima possui o valor igual a 1, se T-—é 0 e igual a
2 se T —> 00. O valor exato da soma E ,< A\e. , utilizan
do-se o autovalor do operador-g , que & 1gual a s (S + 1), vale

2 para qualquer temperatura. Vemos assim que:

[T s, < RILE I

EXATO
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Obviamente, nao estamos interessados nas somas acima, apenas nas
componentes separadamente. IssO nos leva a concluir que a aproxi
macdo & boa para altas temperaturas e nao satisfatdria para bai
xas temperaturas. Entretanto, conforme mostraremos no capitulo
seguinte, qﬁando determinaremos o parametro variacional >\A\B '
nossa aproximacdo & melhor que a usualmente empregada, <S:\:>
::«<:S;i€:§ , para temperaturas prdximas do ponto bicritico e da

temperatura de Néel.

- d -
A média < SA[B S‘.\fa> é derivada a partir dos mes

> B
mos procedimentos aplicados a <:.SSE6 . Entao:

<S:\B Slf\a> = 2 k:fg g\s B COS\'\ (ﬁ) g\g,) - 53"\"\ (B\A\Q
(3{1-\ 2Cos\m((”>\ma§-l >\A.a | >\:’-\\\3

(3.32)

As equagoes (3.32), (3.30) e (3.28), quando substituidas em
(3.25) fornecem a média térmica candnica <§LS - %°>0 que,
por sua véz, quando somada a equagao (3.23), resulta na energia
livre variacional F , equagao (3.15). A energia livre variacio
nal & uma expressao muito complicada envolvendo oOs parametros
variacionais, que s3o em niimero de seis. A condigdo de minimiza

¢ao, equagao (3.18), leva a um sistema de seis equagbOes transce



66

dentais acopladas, as quais ndo possuem solugOes analiticas. No
capitulo seguinte determinaremos a energia livre numericamente
e elaboraremos diagramas de fase do sistema magnético compressi

vel aqui considerado.



CapiTuLO IV



4, DiacrAMAS DE FASESDO ANTIFERROMAGNETO COMPRESSIVEL

4.1, TRANngRo DE FASe A TeEMPERATURA NuLA

No capitulo antericr derivamos a energia livre do an
tiferromagneto utilizando o método variacional. A expressao obti
da, equacao (3.15), entretanto, contém paradmetros variacionais,
os quais sao determinados pela condigao de minimizagao, cujo re
sultado @ um sistema de seis equagOes acopladas muito complicadq
eduagGes (3.18). Por isso, nao é possivel encontrar expressoes
analiticas para os parametros variacionais. Neste capitulo, va
mos usar alguns processos numéricos visando calcular tais parame
tros e determinar as fronteiras que separam as trés fases do an
tiferromagneto, descritas no capitulo 1. Para estudar as transi
¢des de fase num antiferromagneto uniaxial, & imporﬁante anali
sar o que ocorre para T = 0, pois os campos criticos podem ser
obtidos sem muitas dificuldades. Neste caso, & mais facil tomar
o Hamiltoniano efetivo de spins yLS , equacao (3.14) e, a par
tir dele, escrever as energias internas nas trés fases do anti
ferromagneto. Pode ser facilmente mostrado que na fase SF, a con
figuracao que da a menor energia possivel & aquela onde os spins
de ambas as sub-redes formam o mesmo dngulo com o campo magnéti
co. Desta forma, com J >0, z=6 e S =1, as energias por

spin nas trés fases sao dadas por:
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e

FAFTI‘153"3i\"E)

(4.1a)
Uer = Fse = 33 cos(2e) -3 A cos?(26) ~Mcos (8) - Deosi(e) (4.1b)
U? = FP = 33-3A-M-D (4.1c)
onde 8 & o adngulo entre cada um dos sp?ns das sub-redes e o

campo magnético (veja figura abaixo).

»x

Figura 4.1. Configuragao dos spins na
-9

fase SF de um antiferromagneto. S; e

<l ~ = .

Sj sao vizinhos mais proximos.
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Os valores de B devem ser tais que minimizam a energia livre
na fase SF. As transicdes da fase AF-P, SF-P e AF-SF sao determi
nadas pela condigao de igualdade das respectivas energias livres.

Desta forma, devemos resolver os seguintes conjuntos de equagoes

pafa@e*&:

Far = Fe, . (4.2)

Fk; = F%F ‘ (4.3a) | ng :‘FP (4.4a)
|

._a_fjf.. = O, (4.3b) E—E—E

= O, (4.4b)
aes;-m: a@sy—p |

' 4.5)
OFSE - s Acodier + (2D -123-24A)cosiey + M

0e

onde

A primeira equacdo sO tem sentido fisico para valores
de J, A e D tais que impossibilitem a existéncia da fase SF. Tal
equacdo determina o campo critico da fronteira de fase AF-P na

auséncia da fase SF. E imediato verificar que:

MAF-P - 63 . (4.6)
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As equacdes (4.3) podem ndo ter nenhuma solugdo, ter uma ou até
duas solucgdes na regiao de interesse (o =< T/z) dependendo
dos valbres de J, A e D. Entretanto, das duas solug5es apenas
uma é fisicamente aceitdvel a qual descreve a transigao de fase
AF-SF. O conjunto de equagOes (4.4) pode ter uma ou duas solu
gées na regiao 0= o $ 'le , dependendo também de J, A e
D. Mantendo J fixo, existem valores de A e D tais que a solugao
do sistema (4.4) & unica, ou seja, a transicao ocorre sempre com
@5;:—920.\ e Mc=-4A-2D4123 (4.7). Neste caso, a medida que o
campo magnético aumenta a partir da fase SF, a energia desta fa
se tende para aquela da fase P de uma forma suave, caracterizan
do uma transigao de segunda ordem. Eﬁtretanto, um aumento nos
valores dos parametros A ou D, permite'que o conjunto de —equa

¢Oes (4.4) tenha duas solugdes:

=
i

2 solugdo: Oyp=0 e  Myp=2h-204123= Me (4.8 a)

N
|

R
a Solugao: 95}'-‘: #:O e Msy- P = M° > M (4.8 b)

£ facil mostrar que a ocorréncia da segunda solugao
faz com que a primeira seja descartada. A figura 4.2 mostra o
grafico das energias livres da fase SF como funééo do campo mag
nético para dois valores de © , um pertencente a primeira so
lugao, ou seja 8 = 0, e o outro, pertencente & segunda solugao.

Percebemos claramente que a segunda solugao apresenta sempre a
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menor energia livre, para valores do campo magnético inferiores

L3
ao do campo critico M .

FSF
Fss=(cs»=o)
-5
FSF (e#0)
6 g . i

7.0 M 7.5 Mg 8.0

Figura 4.2. Energia livre Fgg versus campo magnético
para J =1, A = 0.15 e D = 0.6. Observamos que a cur
va para & # 0, que representa a energia livre para a
22 solugdo apresenta sempre menor valor que a solu

cao para & = 0, para valores do campo megnético infe

*
riores a M, -
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Assim, o sistema (4.4) apresenta somente uma solugao
fisicamente ' aceitavel. Vamos fazer uma analise acerca da solu
cao eSF—P?’: O e M= ,b(? . Para valores do campo magnético
inferiores ao do campo critico, a energia livre Fgp (M(L{t ,5#0)
possui o menor valor. Por outro lado, guando o campo magnético
aumenta e ultrapassa o campo critico, a . .. energia " livre

FSF (M7Mt|e=0) passa a assumir o menor valor, ou seja:

M < e = Fr (0#0) < Fsr(e=0) (4.9 a)
M = Mt- = Fs;: (e 0) = Fer (@ =0) (4.9 b)

MSME = Fple#F0) > Fer (© = 0) (4.9 <)

O angulo 6 estid relacionado com o alinhamento dos spins e,
portanto, com a magnetizagdo do sistema. Como 6 passa abrupta
mente de um valor diferente :de zero para outro igual a zero, de
vido a um acréscimo infinitesinal no campo magnético, entao a
magnetizagdo sofre uma descontinuidade durante a transigao. Essa

s . - R 7
descontinuidade caracteriza uma transicao de primeira ordem .
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A figura 4.3. exibe o grafico AXD o qual delimita os
valores de A e D, com J = 1, que determinam se uma transigéo SF-
P & de segunda ou de primeira ordem. Na mesma figura, a linha
pontilhada representa os limites dos parametros que separam um

antiferromagneto de um metamagneto.

0.20 :
SF-P N AF-P
0.5 ¢4 (PRIMEIRA. ORDEM) + [ PRIMEIRA ORDEM)
to
0.10 - )
0.05 + SF-P
(SEGUNDA ORDEM ) T
° 2 3
D

Figura 4.3. Pardmetro A versus parametro D, com J=1,
onde aparecem separadas as regioes para as transi
¢Oes SF-P de segunda e de primeira ordem. A direita
da linha pontilhada, o sistema deixa de exibir a fa
se SF. Para esse conjunto de valores de A e D, ocor
rem apenas transig¢Oes de fase de primeira ordem

(T = 0) entre as fases AF e P de um metamagneto.
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As figuras 4.4 a e 4.4 b exibem Os comportamentos
das energias livres nas trés fases em fungao do campo magnético.
Nestes graficos a energia livre na fase SF é obtida determinan
do-se O (M) equagdo (4.5), e substituindo-se em Fgp ( ©,M ),
equagao (4.1.b), a qual passa a ser uma fungdo somente do campo
magnético.” Através destes graficos fica evidenciada a transigao
de primeira ordem entre as fases AF e SF. Relativamente & transi
cao SF-P, observémos que no caso de tomarmos valores de A e D
abaixo da linha continua da figura 4.3 a transigdo & de segun
da ordem e as respectivas energias livres se encontram suavemen
te em k&c ’ figufa ‘4.4a,. Quando A e D ultrapassam a linha con
tinua da figura ﬁh.3 a transigdo SF-P passa a ser de . .primeira
ordem, ocorrendo uma interceptagéo entre as correspondentes ener

® . .
gias livres em M , figura 4.4b..
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3
F
F P
0 - Fap )
FsF
-3
-6 )
|
-9
o 2

Figura 4.4.a. Energias livres versus campo

magnético para J =1, A = 0.05 e D = 0.1.



Figura 4.4.b. Energias livres versus campo magnético
para J =1, A = 0.15 e D = 0.6. Neste grafico fica
evidente que a transigao SF-P & de primeira ordem. A

energia livre Fgp ndo tem significado para M > M, i

somente a solugdo & = 0 & valida.

77
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A figura 4.3 & uma projegao no planézvﬁ)deﬂma outra
onde também o campo magnético pode ser representado. Na figura
4.5 exibimos um diagrama tridimensional onde o campo magnético
AA‘ , pertencente 3 fronteira SF-P, & plotado em funcdo dos para
metros A'e D. A linha tracejada separa os pontos qué determinam
se uma transigdo SF-P & de segunda (linhas continuas) ou de pri
meira ordem (linhas pontilhadas). A linha ponto-tracejada é a
fronteira que delimita os valores de A e D que caracterizam um
antiferromagneto e um metamagneto. Observe que uma vista de cima
reduz este diagrama aquele da figura '4.3'. Observando ainda a
figura 4.5, vemos que para pontos pertencentes a regiao onde
‘ocorrem transicdes de segunda ordem, o campo magnético €& uma fun
cdo linear decrescente dos parametros A e D. Na.regiéo de transi
cdes de primeira ordem, o campo magnético & ainda uma fungdo de
crescente, porém complicada, de A e D. Por outro lado, na regiao
que corresponde a um metamagneto, o campo de transigao AF-P é

constante, possuindo sempre o valor 6J, independentemente dos va

lores de A e b, conforme vimos na equacao (4.6).

Entretanto, a figura 4.5 ainda que represente clara
mente o campo magnético como uma fungao dos parémefros AeD, o
faz apenas para os valores do campo magnético pertencentes as
fronteiras SF-P do antiferromagneto e AF-P do metamagneto. Apre
sentamos na figura 4.6 um grafico do comportamento é;ggi do
campo magndtico quando apenas o parametro A varia; J e D sao man
tidos fixos. Neste grafico, estdo representados também os campos

criticos relativos & fronteira AF-SF. Levando-se em conta que

este diagrama de fases & valido para T = 0 e que cada uma das
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trés fases tem sua existéncia dependente dos valores de M e A,
nao devemos confundi-lo com o da figura 1.1, que & um diagrama

de fases no plano campo versus temperatura.
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PARAMAGNE TICA

A« FASE

FASE ANTIFERROMAGNETICA

Figura 4.6. Diagrama de fases de um antiferromagneto em
que s3o representados o campo magnético versus o  pard
metro A, com J=1 e D=1l. A linha continua representa uma
transicdo de segunda ordem. As linhas pontilhadas repre
sentam transigOes de primeira ordem. Observamos que nes
te diagrama de fases a temperatura é igual a zero. Se
A > A= 0.378, o campo de transigao AF-P &
te de

neto n3o havendo mais a fase SF.

independen

A. Desse ponto em diante, o sistema é um metamag

81
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4,2, TRANSI(I:'T\O pE FASE PARA TEMPERATURAS FINITAS

Para a construcao do diagrama de fases completo, ne
cessitamos conhecer ndo sb os campos criticos para T=0 mas tam
bém aqueles para temperaturas maiores do que zero. Para isso, de
vemos resolver o sistema de equagoes dado por (3.18), o qual,con
forme sabemos, & formada por seis equagOes acopladas. No entan

to, podemos definir o eixo ¥ tal que

(4.10 )

PL
{
0O

W¥=ﬁv\\{320,ouseja, ki =k

haja visto que © Hamiltoniano MLS & invariante frente a uma
~ 3 .  es ~ .

rotagdao no plano XY . Essa simplificagdo reduz de seis para qua

tro o niimero de equagoes. As equagdes restantes descrevem as

- . - . -~ 3
tres diferentes fases, que obedecem as seguintes condigoes .

. * % o

X % 2y
casE sF: MMa = g DO & M =g DO (4.11 b)
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X x |
FASE P: (W\p = Mg = O e w >0 (4.11c)

Por simplicidade, & conveniente determinarmos cada
uma das trés fronteiras de fases separadamente. Essa simplifica
¢do, que & uma conseqliéncia das condicles acima, reduz para dois
o nimero de equagdes acopladas que devemos resolver. Comegaremos

pela fronteira AF-P por ser a mais simples.

{

4,2.1, TRANSIgio ANTIFERRO-PARAMAGNETICA

Quando as condigdes (4.10) juntamente com (4.l1la) e
(4.11c) sdo levadas as equacdes (3.18), o resultado sio duas

equagoes da forma:

a?AiB (Kg’\gs ke’.‘a y 3, Ay Dy M,T) = O, (4.12.)

\ Yka) =l ke

X
Observamos que embora <S;{.B > e <SA\ 5} sejam todos iguais a

zero, isto ndo significa que <5A o > <SA.B > também o
Y
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sejam. Esse fato revela a existéncia de uma grande diferenga en

tre a aproximag¢ao aqui utilizada e a usualmente empregada onde

<SX‘.; : > = <S:‘:é >?-'—'O . Atribuindo-se adequadamente valores a

J, A, D, M e T as equagbBes (4.12) podem entao ser numérica
Z Z

mente resolvidas para os parametros KA e KB e as energias 1li

vres das fases AF e P podem ser imediatamente obtidas. Na transi
¢d3o AF-P, as energias livres tornam-se iguais e a _magnetizagao
varia continuamente através da fronteira, o que caracteriza uma

transigao de segunda ordem:

4.2.2, TEMPERATURA DE NEEL

A temperatura de Néel (Ty) €& definida como sendo a
temperatura acima da qual nao ha mais magnetizacao espontanea. A

substituicdo de A por zero nas equagoes (4.12) leva o sistema
Z Z

a possuir, além da solugao obvia, Kp = Kn o outra solugao,
K% = - Kg , que € a que nos interessa pois estamos na fase
AF, se AA = 0. Desta forma, ficamos com apenas uma equagéo. Nas

vizinhancas de Ty as magnetizagoes das sub-redes, que sao iguais
- . . Z -

e contrarias, tendem a zero, o que implica que KA tambem tenda

a zero. Portanto, nao & dificil mostrar que a temperatura de

Néel & dada pela seguinte expressao:

T, = 123 —-‘4?; + 2D

. (4.13 )
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4.,2,3, TRANSI;RO SPIN-FLOP - PARAMAGNETICA

substituindo-se as condigoes (4.11b), (4.11lc) e (4.10)

nas equagdes (3.18), resulta o seguinte sistema de equagoOes:

%{K:, k:”’,'S,A, D)M\T) =0 (4.1‘4‘a)

RA(\(A(,\(:‘,T\.A\DI‘M,T>:O | (4.14 b)

cujas solugoes, Kz e KZ » quando substituidas em (3.15) possi
bilitam determinar as energias livres das fases SF e P. Como an
tes, a fronteira de fase é determinada pela condigao de igualda

de das respectivas energias.

4,2.4, TRANSICAO ANTIFERROMAGNETICA - SPIN-FLOP

A transicao AF-SF & determinada a partir de procedi
mentos semelhantes dqueles descritos em 4.2.1 e 4.2.3. Esta é
uma transicao de primeira ordem, pois no campo critico coexistem

duas fases com magnetizagOes bastante distintas.
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4,3, DIAGRAMA DE FASES

A figura 4.7 apresenta um diagrama de fases tipico de
antiferromagneto com baixa anisotropia onde se observam as trés
fases AF, SF e P, o ponto bicritico (A(B ’ TB) , definido  como
sendo o ponto para o gual os valores de'AK e T s3o os mesmos
para as trés fases e a temperatura de Néel Ty. As cur&as criti
cas AF-P e SF-P s3o de segunda ordem enquanto que a linha AF -SF

é de primeira ordem.

12

S T T I R N Y £

AF

1 Ll

0 SR 2 4TTN T 6

.Figura 4.7. Diagrama de fases de um antiferramagneto com
pressivel com pequena anisotropiauniaxial. Para este dia
grama escolhemos os seguintes valores para os pardmetros:
J=1, A=0.01 e D=0.1.
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Vale lembrar que o pardmetro de intercambio J em nos
so modelo, depende da piesséo hidrostatica aplicada sobre o
sistema. Na figura 4.8. apresentamos O diagrama de fases do anti
ferromagneto para valores selecionados da pressao externa, tradu
zidos por valores de J. Nesta mesma'figura a linha pontilhada
mostra o comportamento do ponto bicritico em fungao da pressao.
Em particular, as figuras 4.9 e 4,10 mostram, respectivamente, a
evolucao do ponto biéritico no plano M X T em fungdo do parame
tro AeD. O comporfamento do ponto bicritico em fungdo do para
metro D, figura 4.10,é semelhante dquele obtido por Machado e Tsallis3
para um antiferromagneto uniaxial coh spins S = 1/2 e anisotro
pié uniaxial de intercambio. A semeihanga entre as curvas das
figuras 4.9 e 4.10 associada a observagCes feitas neste capitulo

para T = 0 nos leva a crer gue assim como O pardmetro D, também

o pardmetro A tem influéncia decisiva na ocorréncia da fase SF.
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Figura 4.8. Diagrama de fases de um antiferromagneto exi
bindo o efeito da pressao externa sobre o sistema. A 1i
nha pontilhada apresenta a evolugdo do ponto  bicritico
devido & variagdo da pressao externa. A seta indica o
sentido da pressao crescente. Neste diagrama escolhemos

A =0.01, D=0.1e J(A) =0.2, 0.6 e 1.0.



6
M
3 -
Q 1 n
2 3 4 S
: T

Figura 4.9. Evolugdo do ponto bicriti
co em funcdo do parametro A. ... Neste
diagrama tomamos J=1, D=0.1 e A va

riando desde 0 até 1 cuja ordem & in

dicada pela seta.
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Figura 4.10. Evolugao do ponto bicri
tico em fungdo do parametro D, no
plano M X T . Escolhemos para este
diagrama J=1, A=0.01 e D variando
desde 0 até 1l. O sentido da seta

aponta para valores crescentes da D.
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4.4, CoMENTARIOS | 91

A incorporagao de um termo biquadratico no Hamiltonia
no efetivo de spins vai se tornando irrelevante d medida que a
temperatura aumenta se a aproximagao <S°'~a> = < S"‘>2 for usa
da. Para efeitos de comparagao, exibimos na figura 4.1l os grafi
cos da fungao Z<S¢L?> em funcao da temperatura para um con
junto particular‘ae valores de J, A e D. A curva 1l é o grafico
de z< $%*) obtido pela aproximagdo <S‘u> = L S >2 a
partigida equagdo (3.28). A curva 2 é a fungao obtida pelos pro
cedimentos apresentados neste trabalho, equagao (3.31). A linha
horizontal na parte superior de valor constante igual a dois e,
evidentemente, o grafico exato da fungio 7E;<1S¥3>.. Alertamos
para o fato de que o parametro variacional ;Qﬂtambém & uma fun
¢do da temperatura e, por isso, as expressdoes 1 e 2 s3ao fungoes
complicadas da temperatura. O parametro '>\M2é obtido a  partir
dos procedimentos apresentados neste capitulo. Observando a
figura 4.11, vemos como nossa expressao 2 tende para o valor exa
-to dois quando a temperatura aumenta, enguanto que a aproximagao

usual, dado pela expressdao 1 tende a zero. Portanto, ' para

T >/ T’ <S°Lz>aprox ~ <S“2.>éxato.



Figura 4.1l. 2 ,<:f§*2:>em fungao da temperatura para um
ot

antiferromagneto com J=1, A=0.05, D=1 e para pontos (M ,T)

pertencentes a fronteira de fase SF-P. As curvas 1,2 e 3

sdo plotadas a partir das expressoes:

b TSy s sy [ehtan |

L1 2cosh(p )

2. Z,<Sd2>=g~cosh(ﬁ>\0 4 _L_L__S_ehl\(ﬁkg) |

o Livcosh UBN) Bz L4 2cosn(pn)
3: E ol 2 -
< S > - 2—1
.
onde >\ 1.2 sao fungoes complicadas da temperatura, .. do

campo, dos pardmetros em consideragdo e da aproximagao usa

da.
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No capitulo seguinte determinaremos a fronteira de
fase SF-P utilizando a teoria das oﬁdas de spin a qual é tanto
melhor Quanto menor for a temperatura. Assim sendo, complementa
remos parcialmente o estudo das transigoes de fase; haja visto
gue neste presente capitulo, nao discutimos o.comportamento das

fronteiras em baixas temperaturas.

Ainda que nossa aproximagdao nao seja muito boa para
temperaturas pequenas, nossos resultados concordam, pelo menos
qualitativamente, com os obtidos recentemente em uma série de

4,5

trabalhos experimentais onde foram estudados os efeitos da

pressdao hidrostitica sobre as transigoes de fase de alguns anti
{
ferromagnetos. O campo deltransigéo AF-SF varia aproximadamente
segundo uma reta com a pressao no caso de pressoOes pequenas, e
verificamos que isso ocorre para temperaturas até proximas do
ponto bicritico. Com relagao ao campo critico da fronteira SF-P,
ambos oOs resulﬁados mostram um crescimento linear com o aumento'
da pressdo, ainda que em nosso caso a declividade seja maior ’
quando comparada com aquela da curva de crescimento do campo
critico da fronteira AF-SF. Por outro lado, o aumento linear da
temperatura de Néel com o aumento da pressao hidrostatica concor
da bem com os resultados experimentais}(veja particularmente a
referéncia 5). Nao pudemos comparar nossos resultados para a
evolugdo do ponto bicritico (figuras 4.9 e 4.10) devido ao fato
dos resultados experimentais apresentados nos trabalhos citados

nao serem suficientemente bem detalhados nas vizinhangas desse

ponto.



CAPITULO V



5. TRANSICAO DE FASE SF-P DE UM ANTIFERROMAGNETO
ATRAVES DE ONDAS DE SPIN

5.1, TRANSFORMACAO DOS OPERADORES DE SPINS EM
OPERADORES DE BOSONS -

Nos capitulos anteriores determinamos as transicgoes
de fases de um antiferromagneto anisotrOpico compressivel a par
tir do conhecimento de éua energia livre variacional. Nossa apro
ximagdo, utilizada para calcular <5°(2 Se <Sd Sﬁ> mostrou  ser
tanto melhor guanto maior fosse a temperatura do sistema estuda
do. Neste capitulo, faremos um estudo do antiferomagneto, deter
minando a fronteira de fase SF-P a partir das equagbes de .movi
mento para os operadores de criagao e destruigao de ondas de
spin23.

Conforme veremos, nossos resultados serao tanto melho
res quanto mais baixa for a tempratura considerada. De certa for
ma, isto complementa aé calculos realizados no capitulo anterior,

gue eram validos essencialirente: : em temperaturas mais elevadas.

Retomando o Hamiltoniano efetivo de spins, equagao
(3.14) , podemos transforma-lo num Hamiltoniano envolvendo opera
dores de criagdo e destruigao de desvios de spin tais quais aque
les usados na solugao do problema do oscilador harm6n1c024. Por

X x
tanto, com a definicao dos operadores Sk = Sl j;(gg ; © produto
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S A J'§ Q! ~ s
escalar Y , onde e sao pontos vizinhos

mais proximos da rede cristalina, fica:

-2 + .~ -
SQ—'_?PJ = S,Q Sn‘ + 32 S:‘ -+ SE 3 )
2 (5.1)

com [52_1 S;‘] - 253 S&Q‘ .

Introduzimos as seguintes transformagoes de Holstein-

. 9 . .
Primakoff”, as guais convertem os operadores de spins em operado
res de, criagdo e destruigado de desvios de spins em cada ponto da

rede:
(5.2 .a)

S = (29 Ral els), (5.2 5

5’3 = S‘“ Qg Ar (5.2,c)

onde ‘?1(55 _ (i _ Q%BSQT/Z .

Na regiao de baixas temperaturas, aqui considerada ,
i
25

1 . . - . .
<Q1 qz> << fl_ , haja visto que o numero de desvios de spin
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deve ser bem menor que o desvio de spin maximo possivel, ou se

~ - . - - ."
ja, 2S. Desta forma, a expansao em série de poténcias de Qg Q4

pode ser feita e tomada a seguinte aproximagao: es
-+
%&(S)—— 1~pPdiae | | (5.3)
: s
~onde P = i-(ir-L/ .
25
Substituindo-se as relacdes (5.2) com a aproximagado (5.3) em
\
(5.1) e desprezando todos os termos que envolvem produtos de
operadores em nimero superior a quatro, resulta que:
SENNEN . |
4 + * .
St = 3\:‘11‘ e + Q Q) — Qe Ag — A CU;}
42 + 42 42 + 4 2
-—-\DS[QA‘ Qe Q2 + O Qg qi + Q2 ae @ + Qg ax' at‘]
+ 4 X 2
rapagarad + S . (5.4)
Aplicando as transformagoes de Fourier, para Os operadores
0y e d: ’ ou'seja,
{
DD
| U .
at = 5= 7 a% e
N \ (5.5 .a)

- A >
ay = W%Q? e : | (5.5 b)
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sendo que

[Ql; Qn'lz [_az\of;‘-l = 0,

’ AY * A -—
[ai,aa‘] = 892 e {:ak\ak} - 6\<k‘ y (5.6)
& facil mostrar que:

R | 2 |
%—- Z‘ Se.8e = h—%’}- * Z {S{S (e - 431 Q*k Ax
Ceg w

{
+ Zl—gsss ({3 3 Taga-g — ﬁ}i) Gaaes Q4 0&10‘3} ' (5.7)

42,3 N 2ps

Na equacdo anterior 1, 2, 3 sao notagoes simplificadas dos valo
> <

res de onda kl\ ﬁ;, k3 , respectivamente. Observamos que,

em caso de nao haver possibilidade de confusao, evitaremos usar

a notagdo vetorial, a fim de simplificagdo. Ainda com relagao a

4 D N

_ 2 K. -
equagao (5.7), b’ﬁ = ; (W § , € o

8

fator de estrutura da rede para os primeiros- vizinhos, sendo

- > '
que § = 2-”iz .

+ - - -

Agora QO e Ok sao os operadores de criagao e destruigao

de ondas de spin, que descrevem as energias de excitagao associa

das com o movimento coletivo dos spins.

O Hamiltoniano (3.14) possui um termo de  acoplamento

bigquadratico, que pode ser desenvolvido a partir dos mesmos pro
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- -
cedimentos anteriores. Assim, tomando a expressao para.‘sl, Sﬁ ’

equacao (5.4), elevando-a ao quadrado, observando, obviamente,
as relagdes de comutagdo (5.6), e desprezando, a exemplo do ter

mo bilinear, todos os termos gue envolvam produtos de mais de
-5

2
63) . Tg

mando-se as transformagdes de Fourier, & possivel mostrar que a

-
quatro operadores, encontramos uma expressdo para kﬁm_,

contribuicdo do termo biquadratico ao Hamiltoniano de ondas de

spin & dado por:

%Z(%,’Z@f = -é\_%lT“'.ﬁ - 2A3Y 5% (L-Y¥w +S¥k-5)dk ax
. \\

- }_2,5_3_ ZJ{{’HS 4+ 3%3-4 - Q{hz-i - 21{3&-{-?\35 ({3 4+

N 1353
3 4
{3-\2—13}(13«&2*1 Aid.ay (5.8)

Finalmente, a expressao para }{5 pode ser escrita

na forma:

X(;s—"- o + Voo o o ) (5.9)

ONDE

Voo = 3ANS L AINSY | DSIN - M 2N, ‘ (5.10)
; g '

We = Z&{%SS ({k-4) -2A352 (1- Y 45k -3)
K

3 Dusai)-**«]al Qk’& | (5.11)
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k(,\*-,- 3&%&2\3({3-&(3“4)4-‘(3-1]

4
N i3
-A 52'3 [{243 4+ 3%3-1 - 2¥aa2-1 =2¥a 4 L - 2ps (2

% A |
(3»: e-ﬂ.)] - DB Ay ay-4 A% A3 Gy | (5.12)

5.2, Eauacho DE MOVIMENTO PARA QLY

Precisamos encontrar as excitagOes elementares do sis
tema e, a partir delas, obter o campo critico A{gp-P . Para is
to, inicialmente escrevemos a equacao de movimento para o opera.

dor Oﬁi na representagao de Heisenberg:

i%_(l'_tb' = [a-;\‘ }Ks] (5.13)

onde y@5 é dado por (5.9)

Usando as relacdes de comutagao (5.6) e linearizando

a equacdo de movimento através da seguinte aproximagao;

{afagawy = Lataid oy +Lafard &§ + {ajax) a’; ,
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e tomando-se os valores médios com relagao a YC; , isto &, com

as autofungoes de K;, ;, que sao os estados \MK>= \M1>\ Ma)-..
\MKD~¥kQ~r e levando-se em contas as relagdes de ortonormalizagao

entre esses vetores, a equagao (5.13) resulta finalmente em:

(0w - Wk Ak

2t 1 (5.14)
onde
| | N
Wk = Rk +-"% Y FK,\<1<°(\<3 Q\q}, (5.15)
, L

{

sendo que

Ak = 933 L{K-i) = 2A382 (-G ) (4-9) + D(2s-1) + M,

For = 33 [4ps (i v i) + oy + 1)
_2A52}{‘\(?5(“6k t{a) + L¥kevg ¥ LR OIS

Y (e +¥m) + 5]~ Hp.
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Levando-se em conta que a solugao da equagao anterior
. & do tipo,

~ bt
aklt) = axlo) e ) \ (5.16)

obtemos o espectro de energia dos magnons, que sao os quantum de

energia associados as ondas de spin, ou seja,

&k = Wy (5.17)

{

-

"0 valor médio <0~ﬁ1 QM> que aparece na expressdo para Wy &
calculado com relagéo a Y(pz , que descreve um sistéma de osci
ladores independentes. Como os magnons obedecem a estatistica
de Bose-Einstein, podemos calcular o nimero médio da ocupagao pa

ra cada modo pela expressao:

. — 1
< Q iy Q\q> = My = (5.18)
e(sgk& _— i

Pela equagao (5.17) observamos que se tomarmos T=0
_ 0 _ o ' .
tal equacgao resulta em ékz Ak . A funcao tf,k apresenta mini
mos nos pontos ? pertencentes aos vértices da primeira zona
-3 ' = -
de Brillouin de uma rede clbica simples: Ky = %(it L3\ ﬂl) . Pa
—
ra esses valores de k) {iv = -1 . Se diminuirmos o campo mag

nético, a partir da fase paramagnética, € facil verificar que o
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espectro de energia se anula inicialmente para o vetor de onda
- D . -

K = Ky. Nestas circunstancias, ocorre uma instabilidade na fase
paramagnética, pois o nimero de magnons gerados Mk, - torna-se
muito grande. O sistema sofre entao uma mudanga de fase, ou se
ja, passa da fase P para a fase SF. A mesma condigao & satisfei
ta para outros valores de temperatura. Assim, impondo-se a condi

cio que bRy = O  em (5.17) onde WR, & dado por (5.15),

v - = .
a expressao para A{sy-. 9(1‘3 , com K= k\, e {k’v :—i & dada por:

Mol TY = 253 T 4 QA’gS’U—S) + D(1-2%) —

LT [l - 2099 () -w0) i, |

g (5.19)

onde colocamos que p = 1/4S.

Na soma acima as maiores contribuig¢Oes provém de pontos situados

muito proximos dos vértices da Zona de Brillouin. Fazendo-se a

mudanga de variaveis Qr = Q( Y:;— kv) onde kv é um vértice
da zona de Brillouin, podemos expandir o fator de estrutura

YC?; em poténcias de ?? e obter que:

{2 = -X4a = -é[c.os x + oSy cos%]

::’*—‘-K}—_Qj.; {*qq*q] ) (5.20)
3 2 2y
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Na regido de baixas temperaturas, o nimero médio de
ocupagdo dos bodsons, My, , € muito pequeno. Assim, a seguin

te aproximagao para My, pode ser feita:

m .
—(\K\u = E,- B &kl
eﬁ?om 1 (5.21)
onde Z"ks 'ASLJ +2as{i- 5)] (14 \(“3) é obtida subs
tituindo-se (5.19) em (5.17) na temperatura nula.
Transformando-se a soma em (5.19) numa integral, e

lembrando que estamos considerando uma rede cubica simples . com

um ion por célula unitaria, ou seja,

N2
Z“}T{SO\V ERY q

L

. ' = . . -~
obtemos, finalmente, apds calcular as integrais sobre q e le

var em conta as contribuicdes dos oito vértices da Zona de Bril

louin, a seguinte expressao para MSF-\'(,T) :

Mer-o(T) = 23ST 4+ YA3S%(1-5) 4 D (1-25) ’1%1{[5(3

- 1oAY -D| M 3)2) @&m\ )”u-&[:% -2

_‘5§§]PK5/2)§(S!2)(%> 4 O(T:”?) B , (5.22)
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onde Q= %[3+ ZASM«s)]

R ikx}z S n.jc .

n= i

F facil verificar que a expressao A*sr-fKO) obtida aci
ma reduz-se, no limite de spins classicos, & expressao (4.7) ob

tida no capitulo 4.

Na auséncia de tensOes externas, & sabido que a ex

~ . . .. 4,5
pressdo acima concorda com os resultados dos experimentais. "“En

tretanto, os resultados experimentais recentes '

sobre a depen
déncia do campo critico de transicdo SF-P com a temperatura e
pressdo, ndo sdo suficientemente detalhados para se verificar a
validade da expressdao acima. Porém, os resultados experimentais,

extrapolados para T=0, estd3o de acordo com a expressao para o

campo critico na transigdo SF-P por nods obtido.



CapPptfTuLO VI



6. CONCLUSOES

Neste trabalho estudamos a influéncia do parametro de
acoplamento biquadr&tico na descrigao dos sistemas magnéticos
compressiveis. Basicamente, empregamos a desigualdade de Bogoliu
bov para se determinar o diagrama de fases dos antiferromagnetos
compressiveis. Devido a dificuldades para estudar os sistemas
compressiveis quando as variaveis de spin satisfazem as relacoes
de comutagdo, consideramos em detalhes as propriedades termodiné
micas de um sistema de dois spins compressivel ferro e antiferro
magnético. Através do método das fungoes de Green e do cilculo da
funcdo de partigao exata para esse sistema, mostramos como o ter
mo de acoplamento biquadrdtico & decisivo na descrigao do  esta
do fundamental desse sistema. Além disso, mostramos ainda os
seguintes resultados:

- Num sistema com spins S # 1/2 pode ocorrer uma transicgao de

fase de primeira ordem entre as fases SF e P. Essa possibilidade

& devida diretamente A existéncia do pardmetro biquadratico, o
qual aparece naturalmente quando um Hamiltoniano efetivo .. de
spins & separado do Hamiltoniano geral a partir de transforma

¢Oes unitarias apropriadas.

- A aproximagao para Z<S°L2> utilizada neste trabalho, certa
mente & melhor gque a usualmente empregada, onde Z(gﬂ> Z<Sd> ,
exceto na regido de baixas temperaturas, onde ambas nao sao apro

priadas.
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- Os comportamentos de Ty, }{SPW’ e Akhp,sp sdao qualitativa
mente consistentes com as medidas experimentais feitas com anti
ferromagnetos submetidos a vArios valores da pressdo hidrostati
ca. Todos os resultados tedricos obtidos por nds para essas gran
dezas, concordam com aqueles do trabalho de Machado e Tsallis ,

em particular para a evolugao do ponto bicritico.

- A existéncia da fase SF depende tanto do pardmetro de anisotro
pia D, como também dos valores do termo de acoplamento biquadra
tico A. Esse tipo de considerag¢do ndo havia ainda sido analisada

na literatura.

Obtivemos ainda a fronteira de fase SF-P por dois mé
todos: o variacional e o da equagdo de movimento para os operado
res de onda do spin. O decréscimO'do campo magnético com a tempe
ratura, na regiao de pequenas temperaturas, €& melhor descrito pe
lo segundo método, onde aparece a dependéncia assintdtica r3/2 ,
a qual é observada experimentalmente. Os resultados por noés obti

dos na regiao de baixas temperaturas concordam com alguns resul

tados experimentais encontrados na literatura.

Visando um maior aprofundamento desse trabalho, deixa

mos algumas sugestoes para trabalhos futuros:

I
—

1) Resolver exatamente o problema de dois spins S

usando a técnica das fungoOes de Green.

2) Estudar um modelo antiferromagnético mais realista
que leve em conta também as interagles de intercambio entre  os

segundos vizinhos, com constantes de intercambio anisotropicas.
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3) Estudar também um problema magneto-elastico, onde
possamos considerar as interagOes elasticas de uma forma nao

t3o simples quanto o modelo sugerido por Baker e Essam.

4) Aplicar a teoria das ondas de spins no estudo da
transigéo de fase AF-SF, onde levamos em conta o termo de acopla

- mento biquadratico, que & induzido pela pressao externa.
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