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RESUMO

A fronteira de fase paramagnética de antiferromag-
netos anisotrdpicos, num campo paralelo ao eixo facil, tem sido
objeto de varias investigagdes tedricas e ‘experimentais nos Glti
mos anos. No caso de anisotropias uniaxiais, €& bem estabelecido
que o campo critico varia assintbticamente com a temperatura de

3/2. Entretanto, caso o campo seja aplicado

acordo com a lei T
perpendicularmente ao eixo facil, resultados tedricos e experi
mentais mostram que para o NiC12.4H20, a dependéncia do campo
critico com a temperatura segue uma lei to tipo T2. Neste traba
lho verificamos qual & o comportamento assintdtico do campo cri
tico com a temperatura, a medida que a diregao do campo externo

varia em relacdo ao eixo facil. Mostramos que para antiferromag-

netos uniaxiais a forma assintdtica do campo critico com a tempe

ratura depende crucialmente do dngulo que o campo magnético for

“ma- com © eixo facil e dé_ﬁagﬁiéuée_aéraniéotropia. Para resol
ver este problema, utilizamos a técnica das fungoes de Green ’
aplicada aos operadores de criagao e destruigéo'de ondas de spin
em baixas temperaturas. Nossos resultados sao aplicados para al

gumas fronteiras de fase de antiferromagnetos representativos.

A



ABSTRACT

The paramagnetic phase boundary of anisotropic an
tiferromagnets, with the field parallel-to the easy axis, has
been subject of several theoretical and experimental investiga
tions in the last years. For uniaxial anisotropies, it is well
stablished that the critical field dépends asymptotically on
temperature according a T3/2 - law. Meanwhile, if the field is
applied perpendicularly to the easy axis, theoretical and expe
rimental results for the uniaxial antiferromagnet Nié12.4H20 '
show an asymptotic T2 - dependence of the paramagnetic critical
field. In this work we determine the asymptotic behavior of the
critical field, as we change the direction of.the external‘field
relative to the easy axis. We show that for uniaxial antiferro -
magnets the asymptotic dependence on temperature of the criti

cal field depends on the angle between the field and the easy

JAlaxis,-as-on'thé‘vélhé”df"thé_Hhiéétibbf parameter and on absolu
te ‘temperature. We use the Green's function formalism applied to
the operatofs of creatioh and destruction of spin waves at very
low temperatures. Our results are applied to some phase bounda

ries of representative antiferromagnets.
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INTRODUGCGCAO

O diagrama de fase caracteristico de um antiferro
magneto uniaxial, com duas subredes e pequena anisotropia, é
apresentado na figura abaixo, onde o campo magnético externo (H)

e aplicado ao longo da direcao de facil magnetizacao do cristal.

o

"~ " Figura 1 - Diagrama de fase tipico de um antiferromagneto de bai
xa anisotropia com o campo paralelo ao eixo facil

cristalino.

Para temperaturas abaixo da temperatura de transigao TN (Tempera
tura de Néel) e campos magnéticos suficientemente pegquenos, os
spins nas duas subredes sao alinhadas paralela ou antiparalela
mente em relagao ao campo, a menos de pequenas flutuacgoes térmi
cas relativamente a estq5_posig§es de equilibrio: esta & a chama
da fase antiferromagnética. Se aumentarmos o campo magnético, pa
ra temperatura menores que T,, (Temperatura do ponto bicritico) ,
o sistema sofre inicialmente uma transicao de fase, com Os spins

das subredes girando em relagao ao campo, formando &angulos de



aproximadamente 90° relativamente a este. Essa rotacao dos spins
€& chamada de transigdo spin-flop. Com essa transicao o antiferro
magneto passa da fase antiferromagnética para a fase spin - flop
e, nesta fase, as magnetizagSes das subredes formam um mesmo ég
gulo com o campo magnédtico. Esse angulo diminui & medida que o
campo magnético aumenta, ocorrendo uma hova transigéo de fase
quando as magnetizagdes das subredes se alinham compietamente com
o campo magnético, e o sistema passa da fase spin-flop para a fa
se paramagnética. Para temperaturas maiores'que Tb pode ocorrer
ainda uma transicdo de fase entre as fases antiferromagnética e
paramagnética. No entanto, quando o campo magnético & aplicado
perpendiéularmente ao eixo facil de magnetizagao, temos apenas

duas fases: spin-flop e paramagnética, conforme podemos observar

na figura abaixo.

T
o

TN
Figura 2 - Diagrama de fase tipico de um antiferromagneto de bai
xa anisotropia com o campo  ortogonal ao eixo facil

cristalino.

Neste trabalho pretendemos estudar a “transigao

spin-flop-paramagnética associada a Hamiltoniana dada pela equa



cao (I-1) do Capitulo I. Essa fronteira de fase, no caso de cam
po magnético externo aplicado ao longo do eixo de facil magneti-
zagao, tem sido objeto nos ultimos anos de investigagoes teori

. . 1-4 . . -
cas e experimentais. A dependéncia do campo critico paramagné

3/2 para anisotropias uhig

tico com a temperatura é‘da forma T
xiais e T? para anisotropias ortorrdmbicas. Se o campc magnético
for aplicado perpendicularmente ao eixo facil, resultados teori
cos e experimentais5 indicam que, pelo menos para o antiferromag

neto NiCl,.4H,0, a dependéncia do campo critico com a temperatu

ra & da forma T2.'

Nao vamos apresentar em detalhes as origens dos
termos anisotr8picos que surgem na Hamiltoniana modelo, visto
gue este assunto & na realidade um capitulo & parte no estudo

dos sistemas magnéticos. Ressaltamos apenas que Jl e Jy, sao res
pectivamente, as interagOes de intercdmbio anisotropicas  entre
primeiros e segundos vizinhos; D a anisotropia uniaxial de ion

Gnico e E a anisotropia ortorrOmbica de Ion Gnico. Um estudo de

talhado de como Hamiltonianas efetivas de spin como a considera-
da neste trabalho, podem ser deduzidas a partir de primeiros prin

cipios, pode ser encontrado no livro de White.6

Nesté trabalho restringiremos nosso :estudo apenas
d transic8o spin-flop -~ paramagnética na regifo de baixas tempe
raturas. Para isto, o procedimento utilizado sera a aplicagao da
teoria de ondas de spin aos sistemas antifefromagnetos, expres
sando os operadores de spin da_ Hamiltoniana modelo, em termos de
operadores de criagdo ( a+) e destruigcao ( a ) de desvios de spin
em cada ponto da rede, de acordo com as transformagdes de Holg
tein e Primakoff. Tomaremos apenas a expressao até termos da or

dem 1/S,que & justificdvel por estarmos trabalhando em baixas



temperaturas. A partir disso, aplicamos o mé&todo das fungdes de
Green7 para obter certas fungSes de correlagao de interesse, e o
espectro de energia das excitagoes de ondas de spin na fase para
magnética. Através do conhecimento do espectro de energia, pode
mos determinar a fronteira critica entre as fases spin-flop e pa

ramagnética.

No capitulo I deste trabalho estudamos a transicao
de fase spin flop - paramagnética de um antiferromagneto com ani
sotropias ortorrdmbicas e com um campo magnético externo aplica
do em cada uma das tré&s diregCes (x,y e z) do cristal. No Capitu
lo II, considerando a mesma Hamiltoniana modelo do capitulo ante
rior, determinamos o campo critico para a transigao spin flop-pa
ramagnética em fungado da temperatura e do angulo 8 gque o campo
magnético forma com o eixo de facil magnetizagdo z e, finalmen
te, no capitulo III discutimos os resultados obtidos nos capitu
los anteriores onde analisamos ainda as fronteiras de alguns an

tiferromagnetos. = _ .. _ ... . - - oo -7



CAPITULO I

FRONTEIRA DE FASE SPIN FLOP - PARAMAGNETICA EM UM

ANTIFERROMAGNETO ANISOTROPICO

Neste capitulo estudamos a transicao de fase spin
flop - paramagnética de um antiferromagneto com anisotropias or
torrombicas. Devido d simetria da Hamiltoniana, determinamos os
campos criticos em funcao da temperatura nas trés diregdes cris
talinas fisicamente distintas. Consideramos a seguinte Hamilto

niana modelo:

A-Z1595 NG+ 395 [+2, (1S G LE S, +

DL D +ZE[SI- () A2 HE,

. _,_f_sendo-JI'e’Jz; réSpéctiVémeﬁté,_ééfihﬁeiaéééémaéiihéercéﬁbié ani
sotropicas entre primeiros e segundos vizinhos de uma rede cubi
ca simples; D < 0 a anisotropia uniaxial de ion lnico ; E a anil
sotropia ortorrdmbica de Ion Gnico e H o campo magnético externo.
Na equagdo acima, u = gugs onde g & o fator de Lande e u @& o
chamado magneton de Bohr. Estamos levando em conta também os se
gundos vizinhos, pois essa interagao é significativa em alguns
sistemas antiferromagnéticos. Vamos tomar o campo magnético é§
terno aplicado em cada uma das tré@s diregoes do cristal. Inicial
mente, consideramos H paralelo ao eixo z que & éomada como sendo
o eixo de facil magnetizacado do cristal. Nas duas outras segdes

desse capitulo determinaremos o campo critico nas diregdes  nao

equivalentes x e y.



1 - CAMPO PARALELO AO EIXO FACIL z

Definindo~-se os seguintes operadores apropriados

para o eixo de guantizagdo z,
K . cY
- +
'—tSaL"}S.( ) (I.2)

e levando-os na equacao (1), esta pode ser escrita na seguinte

forma:

M- 2[5 F ST (S 566 )+ TS S ] +
Z [S(8 G+ S5) e R (858 + 38k s ] +pz (g

© %)

EZ () (S)] -AHZS! (1.3

onde definimos que: o

“-;b 1 —
S = ’q(fl,» + \551). . (1.4)

Introduzimos a seguir a representagao de H-P

(Holstein e Primakoff), ou seja,

= (‘25;& £ (8) oy

Y2,
5;.—.(25)’ o, £,.(5)

(I.5)

¥
Sk = SV— d:th* ,

+ Y2
iy Cogg

'.(SL(SB:' (l— 25 )



sendo a: e a . respectivamente, os operadores de criagao e des
truigao de desvios de spin em cada ponto o« da rede. Na regido de
baixas temperaturas que estamos considerando heste trabalho '
1/28 < a: a ><<1, é possivel fazer uma expansao do operador

£,(S) em fungdo de s7!, ou seja,

5¢(5) '—‘J-- qu"‘\.( ,

onde
i i .
b= 1455 +3gg¢+ .-

que pode ser escrito na forma

€ -
‘!5—__’! ’

._1_._1'.-
F=1-4 .
Portanto, podemos escrever que

£ (s)=1-(L-f)mn,

onde

“\

+
WQK::CLq_Ou“ .

Efetuando-se uma tranformada de Fourier para os

+ .
operadores a, e a , ou seja,



,’—’
2 IRX (1.6)

(1.7)

obtemos que:
H: X(o"— X(L,‘—Xq (1.8)

sendo

H,:%}\)ZLSQ"SE‘(’% N}zszj,}*)\lsz])"‘)s}*ﬂ , (1.9)
Ha.:?-".{ [2— 5!.5 ’S:Z/a’-—bﬁ :S,\‘.}+'2}15—S: XT:’ _}:_S_Sz +D(1-28) +
AH] g tg5 300 1550 G +SIEL s )} wao

= ey Frer {235 W) -23S3 423, ST -

23,557, -45D]. L. a,aza;[(z;sﬂ +23,55 4, 4265) 0,8, ]+

[<2§-‘ST:' Xs-z-i‘r’z}lsrxau—flﬁs)] Ay Oy a"a-”i . o (.11}

Em H4 estao sendo considerados termos até ordem
1/s; parte da corregao em ordem maior que 1/S estd contida em }ez

nos termos que dependem de D e E. Na expresséo anterior,



e (I.12)

] -j___ 2 é).*‘_(,. %?

X%'- b‘ gs
sao, respectivamente, os fatores de estrutura para os primeiros
e segundos vizinhos, sendo que os indices numéricos em Hy, repre
. >
sentam os vetores de onda correspondentes, ou seja, 1 - Kl '

> >
2 > K2 e 3 ~» K3 .

Utilizamos aqui o método das fungles de Green no
espago reciproco aplicado aos operadores de criacdo e destruigao
de ondas de spih. Uma discussao mais detalhada deste m@todo pode

ser encontrada nos trabalhos de Zubarevg, e Queiroz.lO

Partindo-se da equagdo de movimento para a trans

- -formada de Fourier da fungdo ae_Gfeéh-<;aK- ; a}.>> ,
+ L + - .
E<<a—,-;q-.»e:.ﬁ([a}-,cu,-g]>+<<[0xalH]).&j>>e ) (1.13)
e levando~se em conta que
[OL;{’, oazl=0
e (I.14)
+ - -
[CL;’, CLi:] = g,\;v )

obtemos que



10

OL". +-' = ’L" =323 Ry B~ -3 ’- [
P 4 + 1 +
Dz a.\ a’l a‘,ﬂu 2 fEZ’ a‘l—Z-A d«la‘.l.-'. Fj’a'-l')'l al a-:. t+ Gi’ Ct.Lc('La“)ﬂ.-L T

(I.15)

i e s ] o
onde
A= 2,};5 ‘S -3 5391»25;53 ¥ >-515§"+D (29 M H
Br=22,5T7 07 +23,55, ¥p + E£S,

Cr=wgn (23557, 123,551, , + 269),

D2=q5 (235 +23,5 50 +2€59),
B (438 St 23 T, 126 s),

. (1.16)

= b (23,5570, 4 23,5 T L, F2E9),

6= o [23,55 (644, 23,5 T2, 1235 (Wt )~
23,552 4, 450,

' b,
3= ‘qg‘,j [,2 5‘51 f (f 4 84pea) =2 51333‘ £, +2 5,6 T, (8.t Yeera) ~

23,552, -4 sp] .
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- > ~

(& claro que 1A representa um vetor; toda vez em que nao houver
ambiguidade, vamos omitir a notagao vetorial no sentido de sim
plificar as fdérmulas). Na equacao (I.1l5), notamos que <<ay

T >>¢ depende da fungao de Green <<atx ; a%. >>. Escrevendo a

equacao de movimento para esta @iltima fungao, ou seja,

£<<";-;- O > = 1..<[cu °L]>+<<[_a.-sl-l], ap>> o Z.1n

)

e levando-se em conta que

[cix Hl = - [C&x,HT

obtemos

8<<& - ac>>£ <{ A’"A a.-v B 0-""‘2— [C--'a "A‘-I‘ZC: & ‘f'

KK 2%
Dy ol a-l—E 8,00+ B +65
A ;\ﬂi-z. 1A l—z-u x o .z+,\ 4T OLM_‘ zaz at.
ddto | das>
H_, Oy Oy Oy, 15 A5 2D . - (11

Para se resolver o sistema de equacgOes acopladas
(I.15) e (I.18), @ necessario inicialmente desacopla-las devido
ao surgimento de fung6es de Green de ordem superior nessas equa
g¢bes. O procedimento usual & a aplicagdo do desacoplamento  RPA
1,11

(Random Phase Approximation) aos termos de mais alta ordem.

Levando-se em conta o argumento de simetria translacional

%’Xiif\’ fE) = 2_.{ )(7 % §(E®) : (I.19)

)

onde
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F(RY=<da> e <a, o>,

obtemos a seguinte solug8o do sistema de equagdes (I.15) e (I.18):

€ (I.20)

Zﬂ'.gf-&%>
sendo que
2 2 2
Ep= Wy -lp | (1.21)

onde
- Wr=2355 3,57 423,55, 2.5 S DU At -
757 Zr; 3 [H ;1535"(5}%{1)#1;,.55?( Y +28, )+12E5 [ <a,a> +
(73,55 (4435 T, V8RS T B 8]) 43,552 (1 -

iéSb](d“.Lcc;>} ) (x.22)

e

= 23,55 +23, 55 1 1ES[ T 7 | [u3,55 02k}

ST )+ ESJ ST U 3.5T Ky +

(1.23)

1,5 T () -1355 0L, -§5D) <aa > |
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PP + ~
Os valores médios. <ay agy> e <ay agz> sao cal
culados, respectivamente, a partir dos saltos das fungoes de

+ + .
Green <<ay ; ai;>> e <<a_z ; ay>> ao cruzarem o eixo real.

A fim de calcular esses valores médios, decompo

mos inicialmente as fungdes de Green em fragbes parciais, ou se

ja.t
. _L*._Ea_)
Kag;dp>= o7 (o6 W erep
onde
. X L, '\ -4i_ L 3
d-,—’i“"‘l ——E, ’ ei‘_l 2 _é;,
e

Lembrando que

O~r>}f;6 <<O‘}IQA’>>6'}_§_

bE_ L

<Q_-> a_—;> S"" o J ’( «Kay dé

e como

arg it eV (£+£;~)-)s] 2TS(exey) |

obtemos que:

- 37y |
oo L (WY >+ 92 mp (1.24)

onde
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-1
) (1.25)

(@%’
Analogamente, obtemos:

<ot;o'§5,>=<%’0=;> 5% (H—Z'ﬂ*) (I.26)
A

Obviamente, as equagles (I-24) e (I.26) constituem
um sistema de eguagoes acopladas muito dificil de se resolver. En
tretanto, como dissemos anteriormente, esses valores médios sao
tomados em primeira aproximagdo em relagdo & *42, que representa

um conjunto de excitagoOes elementares independentes. Neste caso,

ficamos com:

+ W
{ayax >"‘(E., ) é: ny (I.27)

-<0L;"cg,;\,>='—-'z%,_(L+2%;»)_ S (1.28)

onde agora

o 2 'ZL/L
&7-.: ((:)?— !;l) | (I.29)

sendo que

e 23L5'S Y § 533"'25153 X”éz_s:gz fb(1'15)+}l H (I.30)

= 2}15?&’ +lv§153’;b/;”+255£ , , (I.31)
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-4

My = (ﬁ%* i) i (1.32)

Os calculos até@ aqui desenvolvidos aplicam-se na
realidade a qualquer estrutura cristalina com simetria transla -
cional. Vamos particularizar nossos calculos para-uma réde cubi
ca simples. Neste caso, os fatores de estrutura tomam a seguinte

forma:

X';\’:BL_kma-ﬁx‘{’C&a,)\y*'Ce’)Ouﬁb\ (1.33)

X%:-‘—'3~(@a'}x,Ca‘)a)\)"(’Ce’stX.Cb*SCL%fCB’)&}Y.Ce’;okAz) . (I.34)

[<4
£ ficil verificar que os minimos de energia &3
-2
ocorrem nos pontos ﬁv que sao vértices da primeira Zona de

Brillouin (ZB) de uma rede cibica simples. Os oito vértices - sao- - -

- -

‘da f_or_ma_jf g(ﬁ_’iz‘t;&’:) e nesses pontos
' .. .
h}-,(v‘—“l e %, =1 : (I.35)

O campo critico Hc para a transicao paramagnéti -
ca - spin flcp & determinado pela condigao Ea;==0. Quando o
campo magnético diminui na fase paramagnética, a energia dos mag
nons anula-se inicialmente nos vétices da ZB . Ocorre entao uma
instabilidade na.fase paramagnética, de tal forma que se pode di

- -=>

zer que o numero de magnons gerados para}:'av é muito grande.
E claro que se H < Hc a frequéncia dos magnons £orna—se comple
xa e, em consequéncia, as amplitudes das ondas de spin crescem

exponencialmente, o que corresponde, como ja dissemos, a uma ins
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~tabilidade na fase paramagnética. Portanto, a condicio Er; = 0

nos fornece o seguinte campo critico:

MH:’_ (T\=AHZ‘J4AH1'MAH§_(T) , (I.36)

onde:

A5 5 +T)-45 05°8) -ba-zs)t[-l BSTHBSTHAESF ]

~—

I1.37)
ﬂAH = 85»3 KL[/V\ _E:'l ]A“- ) (I.38)
}JAHc_(T)"{S)JZL/\/\ wl’q )‘S\g \(L . r'!‘l"e% 4’(“& ) (I.39)

sendo que:

M =16SDHBS QIR (9R)-43:5 QTSN (141 ) =

S ) BTN ES] T
Ne=43,5% (L—i o) U35 T2 (120 -LES 43,53, (1- 1) -
ST 3T R 35T (i35 ] (T .41)
=235 TR YETHSTR STOEIAR, |, o
| f-‘.fzzg,,sa"‘zfz +23,5% 1 +2ES ' (1.42

Na equacdo (I.36), duas solugdes sido possiveis |,

dependendo da relagdo existente entre as anisotropias ortorrdmbi

cas. Se
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bLS(X"—'SJ)f}S(ﬂ—SfKLlESf ) (1.44)

-~ - + . . .
a solugao e “Hco ; invertendo-se o sinal da desigualdade, temos

.uHco f

+ - -~
O termo “AHEO € a chamada corregao de ponto zero.

Apesar de pequena, essa correggo.é importante, pois uma das ma

neiras de se avaliar os paradmetros presentes na Hamiltoniana de

um material & através da extrapolagdo das fronteiras de fase pa

ra T = 0 K, nao se levando em conta separadamente essa corregao.

Agora, vamos determinar explicitamente a dependén
cia na temperatura do termo uAHg(T). Como estamos interessados
no termo dominante na temperatura, na expressao de uAHg(T) ’
equagao (I.39), verificamos qgue as maiores contribui¢des a soma

vem dos pontos muito proximos dos vétices da ZB. Por isso ,

no termo entre colchetes ali presente, tomamos apenas o termo do

minante, ou seja, Kl = vértice da ZB. Realizando-se a seguinte

mudanga. de- variaveis: - - - -

(1.45)

q=o(K-%) ,

onde K e qualquer um dos vértices da ZB, e expandindo-se os fa

tores de estrutura KL e x% nas vizinhancas de K obtemos:

(1.46)

L2 L 4 4
Xé(:gl"éq{"ﬂ (a‘('x*'ery"'qn)"” g

L (I.47)

G= 15§k Gy ) EET Ry 1)
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Entao temos:

(= -')/ t[A(sE e k(s 26 5f | . [a4L =

MES+123,5 (T4 51)-123,5(W )]+ Oy (1.48)

Para o espectro de energia dos magnons obtemos:

?’;r [( 5SX +‘i$§j HCSf]z[ZT’” 353;”?%:‘7. . (1.49)

O primeiro colchete & sempre positivo, pois como ji vimos, a so

X_y y_X - - .
ocorre se zlS(Jl J1)+ZZS(J2 J2)<4ES§ e a "Hco € obti

~ +
lucao pH

¢80 10
Também & necessario que:

da invertendo~se o sinal da desigualdade.

5.(. TL”X>-2§,.TZX , (I.50)

gue para uma rede cibica simples se escreve na forma L

Y X :
> HT, ) (1.51)

Na regidao de baixas temperaturas em que estamos

interessados, o numero médio de ocupagao dos bosons ng € muito

pequeno, de tal forma gque

(-3
q

”ﬂ;,;:(e . ) J\Z; (9‘ . | N (I.52)

Numa rede clbica simples ha um atomo por célula

unitaria. Portanto,

P (e, A,
%‘ >g-q"gdkx”_§1?;(‘; K (I.53)
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Desta forma, temos que:

r P -J\*ﬁ'g

-
)&A“:(T)‘L:(Ls—;\fﬁjéxawlawil’/jaﬁ’o)/m},"&:q“ T, (1.54)
onde

[(‘1}55¢‘1§ SIHESf)] [lzéf 02 T”‘] | (1.55)

Integrando-se em coordenadas esféricas, onde

3

A“’\Tq_

(I.56)

obtemos a seguinte dependéncia do campo critico com a temperatura:

AH (1) = 3R fa)  [DEE+3(S " 53)-¢ (577 )
}J c -_(-I—Tr-)-r— [3(1»)( Sx/))“__é(fs'z jzylx)*_zE(l—-—Q

(1.57)

() ("

(5 “‘ﬁ?x Y2 “— .o (T) e m e m s T T T T TR
Pt
onde colocamos
¢ e
'bl. = ) ﬁz' 12 € 2(2) :}:LJ\ J
Resumindo, obtemos o0 seguinte resultado para o

campo critico da transicgdo spin flop - paramagnética no caso de

campos aplicados paralelamente ao eixo de facil magnetizagao:

}XHi_(TP}“’Q‘AAHi‘)JAHf (1) (I.58)

onde:
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L e Yo X
)Juq’ -—}‘LS(‘\I *"53)*‘3;5('3'}’-'3:")—D(t-zs)tZES,f Y (I.59)
t A,
AHQ gspé—LM ("'"‘“-L M\z -—%;,]Au'ﬁ s (I.60)
com

Mz =L65D 25 (T4 +2S") (- ¢)-245 (32452-252) (t ¥) +
CS(3) (¥ (52052%) (244 )¢ 12ES (1.61)

Ne =65 (5-)) (1-2%)-125 (57-%7). (2 1p)-12E5 =

L6 52) (1Y) -245 T2 - LS (2s)), (i) +
L\XSE”X&U«SSD] (162

uk/m; = 35S ) (are) 45 (5252 (% 3T+

GS(/” y'x)*“ 2ES | ~ (1.63)
B2 30 (TS )t 4eS (T e +2es
E‘&M{,JC)‘:Aﬁ " ﬁ“;)% , (1.65)
o=% (Gha +ceao;\cy,+cy>a\<ﬁ , e

| - %(M&gma‘ky-}—@gakx@a‘(bi’@ﬁa\(yCe';qk.z) , (1.67)
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b\ 3 DESES-gsn] L (D)
T CYe e P e P T Tl b

o + - + .
Nas expressoes de uAHEO e uAHE(T) acima, apenas
termos até ordem 1/S est8o sendo considerados; por isso, coloca

mos nessas expressoes explicitamente que & = 1.

2 - CAMPO PERPENDICULAR AQO EIXO FACIL: DIRECAO X

Quando o campo magnético externo & aplicado pexr
pendicularmente ao eixo facil, o antiferromagneto apresenta ape
nas as fases spin flop e paramagnética. Vamoé considerar a mesma
Hamiltoniana dada pela equagdo (I.l), sendo que agora o campo
magnético & aplicado na diregdo x, perpendicular ao eixo facil

z. Temos entao que

-z [Tg5 % 59”5579”1*« L[S 4

D2 () EL (V- T-pnesr (3.69

Na fase paramagnética, a direcao x €& o eixo de
quantizagdo apropriado para as excitagoes das ondas de spin. Por

isso vamos introduzir os operadores:

9% =52-55)

e | . (I.70)
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6. =58+ 1 8
que levados na equagdo anterior nos fornece:
W= [T sesn(stopas T s as)]+
£ lnas v (SShas W S35 E0E)Z (S5 +
S ) (13 £)2- 5% +i5,()+52—( Ay jiHé-S (I.71)
onde:agora,
S:b'—' % (Tx?z + ’5;3;.) ) (1.72)
Introduzimos as transformacdes de H-P na forma:
5::6'_0t_°‘_(_:“"_‘ s
Sz (25>%:('.< () g | (1.73)
Ge= (29) Ak (sy,
Qnde |

. Ly
Gosy= (L- S22 ”

Através do mesmo procedimento desenvolvido na sec

gdo anterior, obtemos a seguinte Hamiltoniana de ondas de spin:

'()’Q = A’Qo t H;. t+ Hq | (I.74)
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onde

W= SN0 S bl S S NS OEMAS gy 275
R.=2 ”2}:5’3152(.2 —%ﬂf +2§,‘5§: Ye ST e-1) D -
(S E+AN ] dp agt (3,550 1551y
$6-BME)] lagagrap i) b (z.76
M-t o ([235T Urtun) 23577, +
23,5T (Gsta) 235K Yat25D4SEL &, a0, +
(23,55 25,65 SO sty +
psshoangsslasoeldadidiad . am

- Escrevendo-se as equagdes de movimento para as

fungoes de Green <<ay ; a§>> e <<a§ ; a%?> , € utilizando-se o

desacoplamento RPA, obtemos finalmente as seguintes expressoes:

o aSS = SR ETU)A
- Kag o= A T &

a (1.78)
— — &%% ,__ai_. -
LA R ﬁfr e
onde

U‘}A’: ;",3%%(C;<a&>+bﬂ<aﬁ ); (1.79)
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G = By =3z Z (Ep<a,e0,>+ Fp<dia>), (1.80)
ﬁ?: = &d;\% - Gl ) (1.81)
sendo que
A3 =225 717 -3 5T 1235 % B3, ST+ () D -
3(S-)E + uH (1.82)
P =23 ST+ 23S e ) (bﬂi) (z.89
(3= 235, (k) 35 (3465 )+ 23, 5T (z(% Hi) -
25T, (HX.':;-;’) ¥25D -65E (1.80)
-D; =355 X;wz&;\_fr;_ﬁ_fg’“( ) 1350, o

Ep=pSS (Bt 1) 35T da RS T (g HIR) = 355 Mg

SD-3%E | (1.

G =35T (2355 (2 L x.

' - +
Novamente os valores médios <aK aK> e <ax az>

determinados respectivamente d partir dos saltos das fungdes

85) . .

86)

87)

sao

de

+
Creen <<ay ; az>> e <<§§ ; a}>> ao cruzarem o eixo real.

A

Obtemos desta maneira que

(T

| WP
{lyay>=4(E-Y r

.88)
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sendo que
nyp= (€7-1)

& o niimero médio de ocupagao dos bosons.

Calculando-se os valores médio acima com relagao

a Hamiltoniana H,, teremos:

R _L (2R O\ AR s
<&A a—})>_ 7 <¢_’ S.)+ g" '/\> )

(1.89)
<y dps= <ag ap>= -2 (4ams)

onde

) 4 o \L
,é" = (74;:" B;’)& e. N3y-= (é*_ﬁf__i‘) e

Para cada valor do campo magnético, a energia atin
ge seu minimo valor nos vértices da ZB, Para uma rede clbica sim
- . o~ —S-"f +’_',A_'—A
ples, os oito vertices sao da forma Av'a(‘}'b-—“) , € nesses pon

‘ r 3
tos, temos que {‘5’*\‘, =-1le Xﬁ; = +1 . O campo critico para a tran
sici3o paramagndtica spin flop & determinada pela equagao 6%;: 0.

Temos portanto:

MHE ) = MH - AHE - HAKE () (1.90)

onde



26

t . _
MH" - 515 (—Szb"\\x )“2)25( 3:.”?"5:)‘(5-%) (D-E)+2(s-32)E L

(5’1/‘1) (D+E) , (1.91)

t.-.i; + % + 0-. . , ,
M At =753 %:{_ka(%“_; —.\)—JJ.;; —%‘-% ] ) (1.92)
AA‘{(T):LTLS_N%: K-M"; ”—:).é%:—i—- :: i%:: ]MZ. ) (I.93)

sendo que
Mg =23,5 QT4TH ) (-4 )-23.5 (23 ¢k ) (14 ¥R) -
35(D-38) 7 [3,5(S13) (2-¥a) 2,5 (S (2t ¥ia) -

é5 (D+E)J , | (1.94)

2 =35 () (28 3,5 (BES)(afg) 65 (E)T

35 (A=) (10)-43.5T e 35 (M (1 dl) +
L{}zﬁffﬂ; -45 (B—BE)] . (1.95)

Devemos notar que a solugao ”H:o € escolhida se

3,5(E) 3,5 (T2 (1) (drE) < © 1.96)

Invertendo-se o sinal dessa desigualdade, a solugao fisicamente
T4 = - : g + -

aceitavel é “Hco . A correcao do ponto zero, ( AHE(o) ), € deter

minada efetuando-se a soma sobre todos o0s vetores permitidos na

primeira Zona de Brillouin. No termo dependente da temperatura ,
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+ . . . e <
( AHZ (T) ), as maiores contribuigoes a soma vem dos vetores de

onda nas vizinhangas dos vértices da ZB. Efetuando-se a mudanga

de variaveis, & = a ( Kl - Eo ) , onde ﬁo é vértice da ZB, obte

mos a seguinte expressao para a energia dos magnons nas vizinhan

cas dos vértices da ZB:

n / ‘o Y *
B I35 (3050 )3,5 (05 ) 2 (sw)ve)]

ﬂi}
L% éls Tiw‘ '\’3-' 51.5 Sz‘,/"él . ﬁ— (1.97)

Levando-se em conta a expressao acima para o es

pectro de energia dos magnons, e considerando apenas o termo do
minante na temperatura, podemos transformar a soma na expressao

de numa integral em torno dos vértices da ZB, e integrar

AHC(T)

em coordenadas esféricas. Obtemos desta forma a seguinte depen -

déncia do campo critico na temperatura:

U ey - 2. (BRI es GEDrE] (,\S%T—, ) 3
MBARe )= "o {3 1306ER) -6 G5 - (vl [Eqgl™ (x.98)

Novamente obtemos neste caso de campos transver -
sais ao eixo fdcil, uma dependéncia quadratica na temperatura pa
ra o campo critico da transicdo spin flop - paramagnética na re

gido de baixas temperaturas.

A
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3 - CAMPO PERPENDICULAR AO EIXO FACIL: DIRECAO Y

Quando J% # 3y ou E # 0, os eixos magnéticos
1,2 1,2
X e y nao sao equivalentes. Vamos nesta secgdo determinar o cam

-

po magnético critico quando o campo € aplicado na diregao crista
lina y. Note que se E > 0, o0 eixo y & considerado o eixo magnéti
co intermedidrio, enquanto que x & o eixo duro., Tomando-se a Ha
niltoniana dada pela equagdo (I.l), no caso em que H & paralelo
ao eixo y, temos:

[s1 g ST+

}X Z P)lf 5*5(,+S15v5v S'35'553‘]+ _

Ptz (e[S (T HZ s |

Levando-se em conta que na fase paramagnética o
eixo y & o eixo de quantizacgao apropriado, definimos os seguin

tes operadores de spin:

+ )
5¢=51-—-; 5: |
e |  (1.100)
- D x
%=+

Efetuando-se as devidas manipulagoes algébricas como nas secgoes

anteriores, podemos escrever que:

CQ: CRO“' d{,"’ XQL{ , © (1.101)

onde
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3{ :.f\l;LS T LM}&S *‘}JS(DHE) /JsE—)\ISﬂH (1.102)
e ZF_-{ [25,531 5 9o23,550 -3, 5T H(S- ) D43 () E+ A Hl.
deat PSR ASTL s () lagagrdet,)] | 1100
ﬁ‘«’-" Ty %""75 { k%ﬁf\f (G4 %) -2 %LSSK'E(,.L& }153’3(2{,'4;.3-
z;,ssz (,'.3259%5&]& wdiaayt 23,5550, +
23,55 8t S 0d- t)] Ly @, +[2515—_;°~X; o

2555, 150 o, ot 0, b (1.108)

sendo que
- e I.105
Al(l - "‘l E«z“' A.\,z_). _»_7_7__7____,('_ _ .)
Procedendo-se de forma andloga as secgoes anterio

res & facil mostrar que o campo critico para a transigao spin

flop ~ paramagnética & dado pela seguinte expressao:
+ ‘ t * t
MHL (T):}/(HQ—MAHCD-MAHQ(T) , (I.106)

onde

JTO ;;S(S 57 5;5(157—’5!)-.(6-%)@55#(S-Vq) 06, (1.10m

MAH:.,:'XSQ%M;L ))\L &_,] : (1.108)

‘ I s g (f .109
}'{AHc_(T)—qsp %[M& ’g;,‘ g E_”]M , (I )
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sendo que

Mg =235 (i) (14 )2 3,6 o5l s) (1¥s) -
85(b+3£ [3,5(:\"’ ) (242 Lo (zEsn ) (ar ¥ ) -
6s (d>-E)] coaer

e -3,5(%, —'Sf)(kl}{—')—bﬁ (52522t )- €S (DE) F
[3:5 (352 (-4g) 43,550z 3,5 (s mi‘) (148 +
42,55 -4 (dr3e) | @110

A solugao uH:o é escolhida se

}x—‘J( S) e S(T- L)—z(s bg) (D- E) @)

enquanto que pH;O & a solugdo fisicamente aceitdvel se o sinal

da desigualdade acima € invertido.

Nas vizinhangas dos vértices da primeira ZB, o}

espectro de energia dos magnons & dado por:

g [@5(5""‘ ) -3, (S sY)E 2(5-1/4)(0—9]1”‘

[__}ls /'B IS ;_5—52_’%1 q_ )

(I.113)

> > > > - .
onde q = a(Kl - Ky ), sendo Ko vertice da primeira ZB de uma
rede cibica simples. O termo dependente da temperatura é facil

mente determinado como anteriormente e obtemos:
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AA&E‘(“'B 3\/_‘€{2) 1_3[311-3:%)1,6(&‘/’-)03)- LE+D+E+D)] EL) (1‘114)
M B L) 0Bl ISy

Como era de se esperar, devido & forma linear do
espectro de energia, tornamos a obter uma dependéncia quadratica
na temperatura para o campo critico da transicao spin flop - pa

ramagnética na regido de baixas temperaturas.

No caso particular em gque nao temos anisotropias

transversais, ou seja,

_ X y S
Q2 = SJ.,:_ = S e E=0 |,

os resultados obtidos para os campos criticos nas duas diregdes
ortogonais ao eixo facil z devem ser iguais. E facil verificar

que as expressoes obtidas nas duas ultimas secgSes se reduzem a:

_/!;(Hf_(T)-'-}l Hcto -MAHZ - MA He () , (I1.115)
onde
ﬂﬂ:ﬁZ}LS&—f% ) ?; | (I.116)

' M "\Z‘,= }3_5 CE.'FS}B +52_9 (TL—'S,?)’(QS— %) b , (1.117)

3@ fn) N ( EL)
ﬂALL( ) H,"L L‘}(.S >'8)+é (‘Sz. "‘S;)“"'b 1“/2. ('X ‘{I )1/:. /

(I.118)

- 3\G'£(2) [3(SL+‘S})+L(1-L"S}) W)l A_(\E%‘> .
}LA“L,(T)- qrt Lg(j-z 5)- C(ZY" YJ 311/:. ( H'S")/& (1.119)
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Mesmo que o sistema apresente exclusivamente ani
sotropias uniaxiais, a dependéncia do campo critico com a tempe
ratura na transic¢ao spin flop ~ paramagnética & quadratica para
campos magnéticos ortogonais ao eixo facil. Vale lembrar que pa

' e s s 2 .
ra antiferromagnetos uniaxiais™ com o campo aplicado paralelamen
te ao eixo facil, a dependéncia desse campo critico com a tempe

ratura segue a lei de Bloch, ou seja, & do tipo T3/2.

No capitulo seguinte investigamos mais detalhada
mente o comportamento da fronteira de fase spin flop - paramagné
tica em funcao da temperatura para antiferromagnetos anisotrdpi
cos. Em particular, deseja-se compreender como que para modelos
antiferromagnéticos com simetria axial, a dependéncia da frontei
ra de fase spin flop - paramagnética com a temperatura passa de

3/2

uma forma T (campo paralelo ao eixo facil) para uma dependén

cia T2 (campo perpendicular ao eixo facil). No Ultimo  capitulo
deste trabalho, faremos algumas aplicagSes dos resultados desse

capitulo para.determinados sistemas antiferromagnéticos.
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CAPITULO II

TRANSICAO SPIN-FLOP ~ PARAMAGNETICA NUM CAMPO DE DIREGAO

ARBITRARIA

Neste capitulo determinamos o campo critico para
a transicao spin flop - paramagnética em fungao da temperaturé e
em funcao do angulo 6 que o campo magnéticq forma com o eixo fa
cil de magnetizacao z. Consideramos aqui a mesma Hamiltoniana mo

delo do capitulo anterior, ou seja,
-z, [ mgastas v [gsune sy +
329! Sg-]i' 2D (3:’)21’% E [(5:)2’(5.:)1}‘}(% _H>, g.: | (I1.1)

onde agora H forma um angulo 6 com o eixo facil cristalino z. Le
vando-se em conta que na fase paramagnética a dirggagti__rgamgq
" magnético représénfa a aifeééd-a bartir da qual sao excitadas as
ondas de spin, efetuamos uma ;otagéo no sistema de eixos de um
angulo 6 em torno do eixo y..O campo magnético esta no plano x z
e o novo eixo de quantizacao serd z' (paralelo ao campo H). Te
mos entéo'a seguinte transformacao para os operadores de spin

nos dois sistemas de coordenadas:

x X ¥ o
9= ter © +5S Moo
2 y!
S = 5 (11.2)

x' ! .
S-S o+ D cone
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Levando essa transformag&o na equacgao (II.1l), teremos:

=) [T (65 oo s 515 conopuno t S coro poet
63 pante) + TS+ (LD asnto -
%:'S?; CAD poner- Sng‘ A e 4S8 5@ | Ca’bzﬁ')] . +
(.(2,?;, [3-: (5:5; @&+5133®eme+3f S;'C%&)ameJr |
P e N BT (S pnto- TG oo -
L conepmerdSiaate) D2 [(S T rute -
S:S.? Caﬁé-)me—Sz‘SiCasemeN&?)zCeﬁa&] +
P&l eterS mopnersioopmer
._ (53{)1);%29— (Y ]-ubzst (11.3)
Definindo-se os seguintes operadores de spin:
S =S ¢ SZ'
e | | (‘11.4)
S=8-5g

- e apds eliminarmos a notacac linha nos operadores, teremos que:
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n-2

2o L5 S (R S +lSg +553+S0Sg) Corber t 5 T (5;+5 )
Sp Ceverdauvo+5 TLSE (S5 15 Gr e e T 3 JYRO
A0 (S-S S S P AT (S + 0 +
SZ5} ¢ SISt e THEHE) G cove pumo -
5L (GG cnomuerSESEY e |+
%o L 5 (SIS S SIS G Yoo r 5T (S40)
S;’case))me%’ffsﬂszég)@ewf, 5 SIS e
LT (SI6)-SL5-5S) €5.S5) +%5 T¥ (SISE 4SS +
LG o - 5T (S e e
5 WG evepmet SIS e T DZ [HE St
QSIS ) Made 5 (SIS Cover pnne —
LS (1S ) e some + (B oo +E £ [ (S5 +
SIS AN SR ) oo s (8 S) S M&Me P
| %Sf{ (S:+S;>Ca§e-pp»«%'+(63)ﬁwle_+ﬁ (Stsr -

St S7-515545762)] - w HE- S

(11.5)
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ApOs introduzirmos a representagdo de Holstein -
Primakoff para os operadores de spin (ver equacdes (I.5)) e efe

tuarmos uma transformada de Fourier nos operadores de desvio de

spin obtemos:

a,Q: AXD_‘_ XQL + 3&1 | (II.6)

onde

-t N3 SKASNLS Kot 52 L - E €, - NSUH , (I”')
W= 2Ly s ome i 2,5 Kt <s—l/eﬁ L, -
(S)E-2 )Lt dpag B, s M ¥ + -
%}zsmgx:ﬂ‘z(s—% Lz GWE)agapsdects) | are
et G 5o (- ~23SK L ROMUsL,,)-
V3Kl 42512545l Jit,, a5 3 M Y, +
% SN HSLASE | dma,oa, + [5 WM+

2,bzsyx-3zﬂf¥SLi+Sﬁ]dg & Jx E |

) (I1.9)

com

_ X
k<y‘iS; )ﬂhAgf}-fT;jrCtﬂ343‘ ,

‘<z:'jg;¥“Aj443{}-+iggf(135§ff /'

Li= Draelle +E (mie | e
J
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LﬁL:']) C&ﬁ§f} +-Ei/bg*45£}
t X 2.y
M, =3, S o+3 M+ T

=T (R4S o 2e )

Devido a rotagao do sistema de coordenadas, sur
gem naturalmente termos na Hamiltoniana aue contém um e trés ope

radores de desvios de spin. Entretanto, pode-se mostrar que a

oH.

condigao de minimizagao, B9 - 0. que deve ser satisfeita na po
sicao de equilibrio dos spins, elimina os termos lineares e cibi

cos nos operadores de desvio de spin.

A partir da equacdo de movimento para a. funcao de

' +
Grenn <<a,-)\t Poage> o obtemos que:

L
E<ag; dp>s =5 S + & e 12 Byl - L (Crassuag, , +
D; as.dz Q}’mz T E}, ‘{.\—z—;\' d-l‘tl. + %’ Qy-3-y ’tL a, t+
Gﬁalal )1—1-2_+H Oyt AJQL)] a‘)'>> (I1.11)

sendo que
Pr=53S My .S K3 SM (735 K (5L, -
(5-%)5‘2-(5‘.1/2)1.1 Ty ) (II.12)
PRSI 5 C WL GWE |

-}’- Hsﬁ(_ }1 SJU\.L 3 1-1"' 5;_5'42, X; 1-1"'5 (L1+E)] (I1.14)
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D= i L339 Yot 5 3.5 845 (L) ],

(II.15)
3= L2 39M a5 35 Yl 45 (LrE)] (11.16)
fr= Hs/d [l LSML 213 ‘(’25;5})\; X,’.,-y +5 (LHLE)] ) (I1.17)

GK: '1%_5_,-\!' L% }LSM:- (X;’*‘X}’-Ha ) '2515K1 {1-2.'1"-%: 525/‘4:(&'\" +X}"¢1—z> -
2518 K, b:’,_ +25 <LJ."E ‘2L4>] ,

(I1.18)
M= 45 L2 3.9 (fot )23 5 K B 530S (Chany) -
23,5 %, 425 (L-E2L,) |

(IT.19)

Sendo H hermitiano, & facil de se obter a equagao

. +
de movimento para <<a_y j ag>>e . Temos, portanto:

EKy; oG = SE -[.—'A-;'\' oti\' 2Bpazt %’é (C'A’ Gy
.
D3

+ + +
Az ma.:.‘(—s."'E-}’aLo‘z N E}' Ay Ay Az, ‘l'G 20,

a+12‘l

4414'
S +
H.{ 2 aza*l-rzﬂ’{l ) O >3

. (II.20)

Apds algumas manipulagoes algébricas obtemos a se

guinte solucao para o sistema de equagdes (II.1l) e (II.20):

(II1.21)
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com

2 2
6’1’ = Lda’ - G’ (II.22)
sendo que

WR= 5300 T35k E3, SME oo ~3:5 ¥ +(54) (L) -

2(5- W)Lt - A 2 { [3,90 (7 420 4350 (8 428D+
éS(L;+E)]<c;La._L> +):2}15Mf ( Gth) 3.5k (L fir) +
2ESME (r])-43,5K, (4atz) 435 (B2l <ias>] | xr.a
= £ 4 (s LurE)- s B [ [ 5 2B+ 1) ¢
3 (V) HS (Lae)Ketia >+ 3,59 (ra, - 43,5 K g +

ézSM: (x:’\’ﬂ_: )""fb;,s k:.le,q"\-qS(LfE 'ZLL)]<41"=;> } ] (11.24)

>
Determinamos os valores médios <ax ay” € <ai 2% :
a partir dos saltos das fungoes de Green <<ag ; ai>> e <<ax

+ . '
axp> ao cruzarem o eixo real. Teremos portanto que:

Ldyay>=% (U)1 L)+ ng ",

" (II.25)

m‘si»'-\

<y dp>= <‘1§’ ap>=- 4. ( 1+2 ny),
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Vonde
S "l
ny= (&F-1) .

Os valores médios acima sdo tomados em primeria a

proximagao em relagcao a Hamiltoniana H,, ou seja,

<Ct;‘0~5’>=’l£<’é£§»‘) é""‘" )

L&y o«.->> < Ay —“%,-(i+27\;’> , (II.26)
sendo gue agora

o 2 2 3/’- . @‘ei’ -1

f:i’ - (Ay - (’95(> e Ny = (C —-l)

O procedimento para a determinagao do campo criti
CO que separa as fases spin flop e paramagnetlca e analogo ao des
crito no capltulo anterlor. O campo critico & determinado pela

Ccondigao €y = 0, onde Xv € qualquer um dos vértices da primeira
v _

ZB . Para uma rede ciibica simples obtemos entao que:

MHi(T)=M"ﬁ"}lA¥t‘MAHi T (11.27)

onde
HHG, = 3,9 (3 H 3.5 (BM-1)- (- Y)(L-EV2(54), +
‘[‘JiﬁlSMIJr-‘2515»’\&(5-‘/*:)(1&5)] , .

AA\"‘«"?S,J&LM& ;& —l) )J&—a;]/ﬂ““ ) (I1.29)
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©
W > LR g s (II.30)
})\AHJT):@%LMEI Ee Nig “é';] “%ut, )
sendo que

= [HSEAHR) (0433 M) (1) 15 (LrE-2L) 7
[ -y)-3sM es)-65(+B) 1, et

s I35 (1-28) 2,5 (v 28)-€S (W) F [3:9M (1) -

' 45,5KLKL-Q;SMHHxi)m,sx,xi’us(LL—E-sz)]/ (11.32)

£

08 = £ 3:5M 0 -35K 5 3 OMIU 25 Kt (546) (LoE) -

2«(5’1/2) L. ‘UJUJZ - (ar.33)

- e..

[

| :-"5- OM XH— = 523/\4,.7{1-}(34/4) (LH'E) (II.34)

Lembramos que se a desigualdade abaixo. for satisfeita,
)4
%.\_6 (—S.LXCB'SQG‘ +‘S:”Me- ¥ )+ 5,, (Az lz_ Cﬂ’s'e’ j -&)>

e, 2 (II.35)
2(5-Yu). (Dple+Ecie +E)
a solugdo & uH-O enquanto que invertendo-se o sinal da desigualda

de a solugao fisicamente aceitdvel & uHco

As maiores contribuigdes & soma no termo dependen-

te da temperatura vem dos vetores de onda nas vizinhangas dos vér
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tices da ZB . Escrevendo que

-

F=a®-%) _

onde ﬁv € um vértice da Zﬁ , O eépectro de energia dos magnons &
dado por
O: = i; [’)LS (e 6+S}M&-’SI )'52_5 (Sote+y} Ma--'SZ)‘ |
\ 2 2 "y " y.§
2(s- /q)(DAQMe—JrECa’w'rE)R_ [fzalﬁ(il CoetS, e 20-) —
. v : |
'Lg.—é,zS ('Szxce’f’&*'S:%M&)] 3 | (II.37)

A chave em (II.37) & sempre positiva, pois como vimos na expres

sao (I1.35), a solugao “H:o ocorre se

3,5 (T cee +30mte-3/)- 3,5 (Reko- it )<

2(:5-%)(]3).\.11/«&%6’#5 Ce’szﬁ"lf) , (II.38)

e a solugao uH;o é obtida invertendo-se a desigualdade em (II.38).

Lembrando que o numero médio de ocupagdo dos bosons
na € muito pequeno na regido de baixas temperaturas que estamos

considerando, podemos escrever que:

o ,
_ e_ e T 9A£¥
- > -

W\i :(6%%_‘\_) > %—i e . (I1.39)
Considerando que temos apenas um atomo por célula

unitaria em uma rede clbica simples, & facil transformar a soma

na equagao (II.30) em uma integral e realizar a integracao em
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coordenadas esféricas. Finalmente, obtemos a seguinte

expressao
para a dependéncia do campo critico com a temperatura:
BANE ()= 2 BACED-C ( koT )Z
c D@t FEP . G6R S ) (II.40)

onde
A= S, (Coke (L7 1220 2001 TF (e (131) ?-iéebz%)"ﬂf (1),
B="Tx (Co2e-(1F1) 200260452 (Moo (1£1)1 ) coder) -, (V‘Q ’

C= Do (a2t E(GRe () + (1)1 pcle), (rr.am)
F=5I3 (SRS te T (S oot le-TY ) —

(Do tEcere+E) |

Y 7 v 4
G= ('S; xce»fe—-ﬁf I’NM%—)- 4 (T,_y torle- +3, %Mﬁ') ,

onde colocamos que z

e i(,z): %J{z

1= 6, z, = 12 para uma rede cubica simples ,

Nas expressOes acima, apenas termos até ordem 1/S
estdo sendo considerados; por isso, colocamos explicitamente § =1
na parte dependente da temperatura. Portanto, a dependéncia "do
campo critico paramagnéticoscom a temperatura & gquadratica, para

qualquer valor do adngulo entre o campo e o eixo facil cristalino.

Colocando 6 = 0 nas expressoes (II.28) e (II.40) ,

obtém-se:
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_-_315( “+3.2)- 5,_5( 2 —S3)+2(s )DL 2 (5-) E (II.42)

AAHZ )= 3@ {n) jg*&s( % - ( (T, 4 g )"

L“rz S}(Sy'x 3::”’)4"(5""5”")"’25:‘[‘2' (‘S""‘ z.lTV"‘)"‘ ' (I1.43)

Essas expressdes sio idénticas is equacgoes (I.59) e (I.68) obtidas
no capitulo anterior para o campo magnético externo aplicado na
diregao do eixo facil z. Também, colocando-se 6 = m/2, obtemos as

seguintes expressoes:

AHE =354 50)- 3,5 (WS —(6p) (0-) +

2(5-4)E £ (S-¥4) (D+E)

(IT1.44)

£ iry= 2V0) [a(xﬁs{"):ré(xz-ﬂ")f (BeDtery]  (exy
M“& ) ‘-ﬂfz [-3(3'7,} S),y) é( 7Y }lr) + (D*E):(V‘z L % 1{22,’313/& s (I ..45)

que sao idénticas ds expressoes (I.91) e (I.98) do capitulo ante
rior para um campo perpendicular ao eixo facil (H paralelo ao :ei
X0 X).

Vamoé analisar mais detalhadamente-os resultados
deste capitulo para os sistemas antiferromagnéticos que apresen
tam apenas anisotropias uniaxiais. Para fixaf as idéias, vamos

simplificar as equagoes anteriores considerando que:
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5,0 T[T . E=o0 .

Pode~-se mostrar que nessas condigoes o espectro de

energia dos magnons pode ser escrito na seguinte forma:

g-[tasTy-2spaie] (43s7g) S

Note que nessa expressdao ndao estamos desprezando o primeiro termo
no colchete, como fizemos anteriormente. Agqui, o vetér de onda a,
ainda é medido a partir dos vértices da primeira 2ZB . E facil ve
rificar que podemos considerar que o espectro de energia é'quadré

tico se
%}S’Seﬁ».’lﬁlD\M—& ) (II.47)
ou seja,

)AQMG-<<3?;1—5T5"‘ . (I1.48)

Nessa situagao, teremos que:
o ,L :
8%_% (f§5S¥> , (I1.49)

O que permite escrever a seguinte relacao

oo <L ( 25\3\) . (I1.50)

E bom lembrar que um espectro quadratico no vetor

3/2

de onda leva a uma dependéncia do tipo T para o campo critico,



46

enquanto que um espectro linear no vetor de onda leva a um campo

critico que varia com o quadrado da temperatura.12

Podemos concluir que um espectro Quadrético é acei-
tavel até angulos que obedegcam a desigualdade anterior. Podemos
relacionar a energia de excitagao das ondas de spin com a tempera
tura. Levando-se em cdnta que para excitar um magnon com energia

o) . . .
eq, precisamos de uma quantidade de energia da ordem de KBT, ou

seja, gq = KpT, podemos escrever que:

/2

Nomer KL (.’zsm\ . (IT.51)

Se D » 0, podemos observar que qualquer angulo 0

entre 0° e 90° satisfaz & desigualdade e, portanto, & facil mos
trar que a dependéncia do campo critico com a temperatura & do
tipo T3/2. Esse resultado ja era esperado pois para um antiferro-

“magneto isotrdpico nao pode existir nenhuma diregao privilegiada
e o resultado disso & que o campo magnético critico decresce com

T3/2, (ver o calculo de Callenl3

) . Vamos considerar explicitamen-
te a desigualdade anterior para o antiferromagneto NiC12.6H20 ‘
que é considerado um antiferromagneto tipicamente uniaxial. Para

esse sistema, podemos tomar os seguintes paréimetros:4
s = 1 e D = -1.61Ky .,

que levados na desigualdade dada pela equagao (II.51) nos fornece

que:

dn
A0 €~ <<<311) : _/ (II.52)
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Essa desigualdade permite obter, para uma determi
nada temperatura, um &ngulo de referéncia em relagdo ao qual 6 de

vera ser muito menor para que o campo magnético critico varie as

sintoticamente com uma lei do tipo T3/2. A seguinte tabela nos da
. - - -~ . — T ’ 1/2 )
uma ideia do angulo de referéncia, er = arc sen (3777) ' en

fungdo da temperatura absoluta:

T (K) er(em graus)
0,10 10,15
0,15 12,46
0,20 14,43
0,25 16,18
6,30 17,17

FIGURA 1 - Angulo de referéncia em funcao da temperatura absoluta.

Para o NiCl,.6H,0 4, a dependéncia observada do

campo critico paramagnético com a temperatura & da forma T3/2. Na

regiao de temperaturas considerada para as medidas no NiC12.6H20
(T > 0,30 K), a'dependéncia esperada para o campo critico em fun

3/2

cao da temperatura € T , Pois o espectro & quadriatico mesmo que

o alinhamento do eixo facil com o campo nao seja perfeito. E neces
sario apenas que 0 << 20° para a obtencao do comportamento T3/2 .
Entretanto devemos ressaltar que no limite de temperaturas extre

3/2 so

mamente baixas ( T < 9,10 K), a obtencao do comportamento T
& possivel se o alinhamento do eixo facil com o campo for rigoro -
so. Em caso contrario, a dependéncia do campo critico com a tempe

- 2
ratura sera da forma T .

E bom lembrar que se 6 # Q, a dependéntia do campo
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critico paramagnético em fungdo da temperatura & da forma T2 para
antiferromagnetos uniaxiais. Entretanto, se 6 & muito pequeno, es
sa dependéncia quadratica com a temperatura s& podera ser observa
da em temperaturas extremamente baixas, muitas vezes fora do al
cance expérimental. Se o valor da anisotropia uniaxial & grande ,
podemos observar facilmente uma dependéncia T2 nas temperaturas
usuais dos laboratodorios de baixas temperaturas. A desigualdade
(II.51) & de fundamental importadncia na determinagao do comporta
mento do campo critico com a temperatura, pois ela relaciona ao
mesmo tempo a anisotropia cristalina, a temperatura absoluta e o
angulo 6 de alinﬁamento do eixo facil cristalino com O campo ex

terno.
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CAPITULO III
DISCUSSAO DOS RESULTADOS OBTIDOS

Neste capitulo vamos discutir os resultados obti
dos nos capitulos -anteriores e em particular vamos considerar as
fronteiras de fase spin flop - paramagnética de alguns antiferro
magetos. A partir da analise das expressOes para os campos criti
cos obtidos nas diregles paralela e perpendicular ao eixo facil,

podemos concluir que:

a) - Se apenas anisotropias uniaxiais estao presentes, o campo
critico na direcao perpendicular ao eixo facil & sempre maior
gue aguele paralelo ao eixo facil para qualquer temperatura
considerada. Portanto, para antiferrbmagnetos ‘estritamente
uniaxiais as fronteiras de fase paramagnética, paralela e
perpendicular ao eixo ficil, nunca se cruzam na regiao de

baixas temperaturas.

b) - Levando-se em conta anisotropias do tipo ortorrdmbicas ’
(g% # J¥ e/ou E # 0), embora o campo critico perpendicular
a T = 0 seja maior que o correspondente campo critico parale
lo ao eixo facil, & possivel havef cruzamento entre as fron
teiras de fase na regido de baixas temperaturas através de
uma escolha adequada dos parametros de anisotropia. Muito em
bora ndo tenhamos i nossa disposigdo os pardmetros de inter
cambio e anisotropia do CoBr,.6H,0 14, acreditamos que o cruza
mento que parece ocorrer para as suas fronteiras de fase per

pendiculares & devido & presenca de anisotropias ortorrombi -

cas em sua Hamiltoniana modelo.

Aplicamos também os resultados obtidos para os cam
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pos criticos do antiferromagneto anisotrdpico NiC12.4H20. Muito
embora a sua estrutura cristalina seja complicada, tomamos como

el - - Iy - I - g - Iy 15
modelo uma celula unitaria cubica com dois ions magnéeticos. Le

vando~-se em conta os resultados experimentais obtidos para as
- : | e . 16
trés fronteiras de fase perpendiculares desse sistema™ , adotamos

a seguinte Hamiltoniana modelo para o NiC12.4H20:
K=z [y ) +sisisy] +

(III.1)

b)?. L( x); ( yz}_- — —>
DE (S +EZL)-O I-qui. 25 .

Os campos criticos para a transigdo spin flop - pa
ramagnética nas diregoes z (paralela ao eixo facil), x ey ( per
pendiculares ao eixo facil) sao imediatamente obtidas do Capitu

lo I, ou seja,

3f) 3(3+30T G)‘\"E)_( K%T )’* R

o35 (srshrasie)- - = on |

Xy 3\ _re(np) 3f) | B(EHS) - (D-E) AN
CbA@Hc,(T)-§5(T+'S)25(D E) q&’f&? LB(T’E—S)—(NE)KIL'—L%%’- , (III.3)

Yo _ _3}1  3(Z43 )~ (D+E) | (‘%T-)2
%MBHL(T)—'}S(’S‘FS@ 26(b+£) :‘l}!;:\)ﬁ‘ [.3('3"‘-'5)"(1)'5)1% (35)3/2_ . (III.4)

Os valores experimentais para os campos criticos
nas diregoes x,y,z e para o campo da transigcdo spin flop - anti -
ferromagnética extrapolado para T = 0, s3o dados respectivamente

por:
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He (7) = §6.393-5.415T*

W) =13%533-3.033 72

)
(III.5)

HEm) = 68.60¥- 4,902

SE-AF

Hc,(o) = 2—3. O

onde H & dado em KQG e T em K.

O campo da transicao spin-flop - antiferromagnéti-
ca pode ser determinado através da igualdade das energias livres
nas duas fases, antiferromagnética e spin-flop. Obtemos o seguin

te resultado a ? = 0:
S 3,
%Hf.?ifs {.5(5&_53’2(‘%5)] . [’p (S+s¥42 (D’rE)]/L . (III.6)

Utilizando-se o conjunto de equagdes (III.2) __ a
(ITII.6), extrapoladas para T = 0, e levando-se em conta o 'valor
de g dado na literatural7, g = 2.28, obtemos o seguinte resultado

para os parametros de intercambio e anisotropia da Hamiltoniana

escolhida para o NiC12.4H20:

7= 0.43103 K,

)

T= 0.8306 ¥
(I1II.7)

D=- 0.6303 K.,

E-’- 03331 K(s .
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Com esses valores, podemos calcular os coeficientes
da dependéncia do campo com o quadrado da temperatura nas trés

diregoes perpendiculares. Obtemos para esses coeficientes:

QLK': EL.&XES VQC%M/KI

J

oly= 3,433 Kb /¢ (III.8)
oy 4305 KOeSie .

Comparando-se esses valores com os resultados expe
rimentais, (ver equagdes (III-5)), notamos que o modelo utiliza
do para descrever as transigoes de fase em baixas temperaturas

do NiClz.4H20 é de fato excelente.

Finalmente vamos considerar as transigoes de fase
paramagnética para o CoClz.GHZO nas duas diregoes perpendicula

res medidas por Rives e Bathia.;"_

Embora a egtrutura cfistalogréfica do CoC12.6H20
seja monoclinica, vamos édotar uma aproximacao ortorrdmbica (B =
900), pois isso facilita nossos calculos. Nessa aproximagao, os
fatores de estrutura para os primeiros vizinhos de um dado ion
(interagdo intraplanar) e segundos vizinhos (interagéo interpla

~ 2
nar) sao dados respectivamente por:

s cen3h) (8D

e (II1.9)

X;= Cﬁ’)(CAQ .



53

Consideramos como Hamiltoniana modelo para este an
tiferromagneto, a Hamiltoniana dada pela equagdo (II.3) do cCapi
tulo II, com 6 = /2 . Ignoramos os termos que contém D e E pois,
conforme Kimurals, toda a anisotropia de campo cristalino esta
contida nos parametros Ae intercambio Jq (primeiros vizinhos) e
J, (segundo vizinhos) considerados anisotrdpicos. Nao apresenta
mos aqui os resultados obtidos para 6 = 0 (campo paralelo ao ei
xo facil) uma vez que podem ser encontrados na literatura.” O es
pectro de energia que obtemos para os magnons neste caso é dado
pelas equagdes (II.22), (II.23) e (II.24) do capitulo II, calcu

ladas para 6 = n/ , ou seja, teremos:

2

Er= Wy - % (111.10)
onde
223550 5SS 3o gl [
S l MRSl 1a) [<u>
(8,83 )35 5 (15 )4 83,657 (1L ) -
43,5Ts (14 ?S',.-;:)} <dya,> [ (111.11)
=2 3 SS N H RS S T B {[ayo37 @ty +f) +
Y33 a1l ] <>+ 43S ) s T h +

4 315'5:( X'ﬁlﬂ)"‘i};gf: XLJ’] <a,e,” } y (I11.12)
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‘com
—tb L (,/3 )
A_\'}z - "'( '3112 + S:\,/Z. . (III'13)
Para T = 0 K, o espectro de energia € minimo quan
do Y3 o= -1l e VK = —1,'qnde o vetor Kv €& vértice da primeira 2ZB

do CoC12.6H20, na aproximagdo ortorrdmbica ( B = 900) ora consi

derada. Determinamos o campo critico da transigao paramagnética-~

spin flop, impondo que e = 0. Como Y3 = -1l e YK = -1, temos
v v

para T = 0 K que:
MHE, = 73,5(’5:*’ ) +§,_5 (S+3.% ) . (I1T.14)

' 2 y Yy
Para o CoC12.6H20, Jl > Jl e J2 > J5 logo ’

apenas o sinal inferior deve ser considerado. Temos portanto:
' X X '
M He,= 515 (S ""S})‘*‘}zS (Sz‘fj;o) ] (III.15)

Levando-se em conta gque

+ L .
<agagy> = e —l>+ & (III.16)
e
R _qQ
-k ¥ -5
<ap oy 3 2o ——%';'Vl\c , (III.17)
onde

"“2%15’5_‘ (l+X")+2§;5S2 (.H'K ) 23ASSL "2%1 ) (ITI1.18)
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l}LSA“b/ +2%;5'S,_ X ) ' (III.19)

com

é-» = ((f)-,z- o-;)% , (II1.20)
e

Ne = ((’?éﬁ'—-x)-l (III.21)

obtemos a seguinte expressao para o campo critico dependente da

temperatura:

1]

MHe (1)= }{Hco ‘MAHu - M AH. (T$ . (III.22)

Deéprezando a pequena corregao de ponto zero e lembrando que as
maiores contrlbulgoes ao ultimo termo do lado dlrelto de (II[22)
vem dos pontos nas vizinhancas dos vértices da ZB , podemos fa

cilmente determinar a dependéncia dominante na temperatura. Te

mos portanto que:

}&A\-\:_(T): 3\2éa) K;Tl _21( ‘FS.L )+ (3, +’S:)] (III.23)
T S ST ST 135 ARt

s Lembrando que no CoC12.6H20 existem dois ions por
célula unitadria e adotando o valor encontrado na literatura para
o fator de Landelg, ge2.9, e os valores determinados bor Kﬁmxals

para os pardmetros de intercambio, ou seja,
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3= 0,60 x (L.49;3.55;3.81) X

M- o040 x (L13;3.59;3.81) e

obtemos a seguinte expressdao para o campo critico perpendicular

da transigao paramagnética - spin flop do CoCl,.6H,0:
X 2
Hem=43.12-16.29 77 | (ITI.24)

onde Hc é dado em KOe e T em K.

Ndo & dificil derivar expressoes semelhantes as
anteriores no caso do campo magnético externo-aplicado paralelo
ao eixo facil de magnetizacgao. Entretanto, tais calculos ja  fo
ram realizados por Figueiredo e Salinasz, e o resultado obtido

para o campo critico & dado pela-seguinte expressao: -- - - - -

HZ(T)" 41.15-2.55 12 (III.25)

Com as duas Gltimas equagOes podemos prever um Cru
zamento entre as duas fronteiras de fase na temperatura de 0.38.
K. Os resultados experimentais de Rives e Bathia3 entretanto nao
parecem estar de acordo com nossas previsGes.‘Acréditamos gue ig
so se deva a simplicidade da Hamiltoniana modelo proposta por
Kimura'® onde sdo desprezadas possiveis conféibuigGes da aniso

tropia uniaxial de ion Qnico.
?
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CONCLUSOES

Neste trabalho determinamos o campo magnético cri
tico entre as fases spin-flop e paramagnética de antiferromagne-
tos anisotroOpicos para qualquer valor do angulo @ entre o cam
po magnético e o eixo facil de magnetizagdo na regiao de baixas
temparaturas. Utilizamos o formalismo das fungces de Green apli
cado aos dperadores de criacao e destruigao de ondas de spin na
fase paramagn@tica em conexdo com as transformagdes de Holstein
e Primakoff. Desacoplamos as equagoes de movimento para as fun
¢oes de Green pela aplicagao sistematica da aproximagao RPA ("Ran

dom Phase Approximation").

Nossos resultados para o campo critico se reduzem
aqueles da literatura quando o campo magnético & aplicado para
lelamente ao eixo facil de magnetizacao. Mostramos que para anti
ferromagnetos que apfesentam somente anisotropias uniaxiais, nao
. & possivel haver cruzamento entre as fronteiras de fase para cam
pos aplicados nas diregbes paralela evperpendicular ao eixo fa
cil. Verificamos qué em geral, para qualquer valor do idngulo 0 ,
a dependéncia do campo critico com a temperatura & da forma T2.
Se o &ngulo 6 entre o campo magnético e o eixo facil satisfaz a
relagdo sen 6 << (KBT/SD)l/z; onde T & a témperatura absoluta e

D a magnitude da anisotropia uniaxial de iIon Gnico, o campo mag

nético critico varia assintdticamente com uma lei do tipo /2,

Para os cristais antiferromagnéticos, NiClz. 4H,0

e CoCl,.6H,0, determinamos o campo magnético critico entre as fa

2

ses spin-flop e paramagnética e comparamos com os resultados ex

perimentais encontrados na literatura. Verificamos o seguinte:
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a) NiCl,.4H,0 - Muito embora sua estrutura cristalina seja com

2 2
plicada, tomamos como modelo uma Hamiltoniana que contém aniso
tropias uniaxiais e ortorrOmbicas e notamos que oOs resultados
obtidos para os campos criticos nas trés diregOes cristalinas mu
Atuamente ortogonais estao de acordo com as medidas experimertais.
b) CoC12.6H20 - Baseado num modelo que contém unicamente aniso
tropia nos parametros de intercambio, calculamos os campos cri
ticos nas duas diregoes perpendiculares. Os resultados obtidos
indicam que ha um cruzamento entre essas frontei;as na regiao de

baixas temperaturas, que entretanto nao parece ser verificado expe

rimentalmente.

Uma sugestao para trabalhos futuros acerca da ana
"lise de fronteiras de fase de ;ntiferromagnetos, seria o de se
considerar um modelo mais realistico para as anisotropias no
CoC12.6H20. Acreditamos que a inclusao de anisotropias uniaxiais,
além das anisotropias transversais nos parametros de intercémbid,
permitiriam compreender melhor as transic¢dOes de fase spin_flop . -
paramagnética neste antiferromagneto. Por outro lado, acredita-
mos que o cruzamento entre as fronteiras de fase do CoBr2.6H20
se deve a presenga de anisotropias ortorrOmbicas em sua Hamilto-
niana, muito embora nao tenhamos realizado uma anadlise detalhada
das fronteiras paramagnéticas desse sistema devido as poucas in
formagoes encontradas na literatura acerca desse antiferromagne-

to.
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