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RESUMO

Neste trabalho determinamos a dependéncia da magnetizagio em fungio da
temperatura para o modelo de Heisenberg anisotropico em duas dimensdes, através do
formalismo das fungdes de Green. Comparamos nossos resultados. com os obtidos através de
grupo de renormalizagdo no espago real e com resultados experimentais realizados em filmes
finos. Também, neste trabatho, aplicamos o grupo de renormalizagio de campo médio para
- obter o diagrama de fases de um antiferromagneto.diluido em um campo uniforme. Nossos

resultados sugerem a presenga de pontos tricriticos neste sistema.



ABSTRACT

In this work we calculate the magnetization as a function of temperature, for the
anisotropic Heisenberg model in two dimensions, through the Green's function approach. We
compare our results with those obtained through the real space renormalization group, and
with experimental results performed on thin films. In this work, we also apply the mean field
renormalization group to obtain the phase diagram of a dilute antiferromagnetic model in a

uniform field. Our results suggest the presence of tricritical points in this system.
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CAPITULO I
INTRODUCAO

O estudo dos sistemas magnéticds de baixa dimensionalidade sempre despertou um
grande interesse. Varios métodos tem sido empregados no estudo tedrico destes sistemas.
Expansdes em séries de altas temperaturas (1] | simulagdo de Monte Carlo [2], grupos de
renormalizagio 3] e métodos de fungdes de Green 1l sio alguns dos métodos mais
ﬁequehtemente utilizados nestes estudos. |

Nesta dissertagéio consideramos dois problemas distintos. No primeiro deles aplicamos
o método das fungdes de Green para estudar o comportamento da magnetizagdo, em fungio de
temperatura, de um modelo de Heisenberg anisotropico. Nosso objetivo em estudar este
problema foi motivado por célculos recentes empregando o grupo de renormalizagio no espago
real 151, que demonstram que, no limite de pequenas anisotropias, a magnetiza¢io em fungio da
temperatura apresenta um comportamento peculiar. Esta peculiariedade se deve ao aparecimento
de um platd nas curvas de magnetizagdo em funcdo da temperatura para 0 modelo de Heisenberg
com anisotropia muito pequena . Os calculos de grupo de renormalizagio tém como ﬁhalidade
justificar os resultados experimentais de Mauri e colaboradores (6] para sistemas magnéticos quase
bidimensionais. Embora estes autofes afirmem que os calculos baseados em ondas de spin néo sdo

capazes de explicar seus resultados experimentais , mostramos neste trabalho que isto se deve



essencialmente a interpretagio que deve ser dada a essa regido de temperaturas para sistemas
quase bidimensionais. Nossos calculos, validos para todo o intervalo de temperaturas, se ajustam
adequadamente aos resultados experimentais desses autores [6)- '

O segundo problema que consideramos nesta dissertagdo foi a aplicagiio do método de
grupo de renormalizagdo de campo médio (GRCM) (7] ao modelo de Ising antiferromagnético-
diluido na presenga de um campo uniforme. Este modelo tem sido objeto de numerosas
investigagdes experimentais 18] e teoricas I9]. Mostramos que este modelo apresenta caracteristicas
semelhantes ao de um ferromagneto em um campo aleatorio, embora nao possamos afirmar,
categoricamente, que o extremo de nossa linha de transi¢do de fases continuas corresponda a um
ponto tricritico , pois isso pode ser devido a simplicidade do método utilizado.

Esta dissertagdo foi organizada da seguinte forma:

No capitulo II apresentamos o método das fungoes de Green aplicado ao modelo de
Heisenberg anisotropico. - Apresentamos os resultados assintoticos obtidos na regido de baixas
temperaturas e comparamos nossos resultados com os obtidos pelo grupo de renormalizagio no
espaco real [3] e diretamente com os experimentos em sistemas magnéticos quase-bidimensionais.

No capitulo 11 , o grupo de renormalizagdo de campo meédio (GRCM) ¢ aplicado ao
modelo de Ising antiferromagnético diluido na presenga de um campo externo. Mostramos o
diagrama de fases obtido com esse método, e discutimos a sua possivel relagdo com o modelo de
Ising em um campo aleatotio.

No capitulo IV, apresentamos algumas conclusdes obtidas neste trabalho.

Apresentamos ainda, no Apéndice, o método dos pontos especiais , um método muito
eficiente para se computar somas de fungSes definidas na rede reciproca de sistemas cristalinos.
DesenvolQemos os métodos apresentados por Chadi e Cohen (191 ¢ Cunningham U‘], de tal forma
que podemos calcular somas na zona de Brillouin com um grande grau de precisdo. Esses calculos

~ s3o aplicados diretamente no capitulo II, onde somas na zona de Brillouin s3o necessarias.



CAPITULO 11

MODELO DE HEISENBERG ANISOTROPICO BIDIMENSIONAL
2.1 - METODO DAS FUNCOES DE GREEN

As fungBes de Green sio generalizagdes apropriadas do conceito de fungdes de
correlagdio. Elas s3o médias estatisticas no ensemble gran-candnico de produtos de operadores na
representagdo 'de. Heisenberg e podem ser obtidas & partir de sua equag3o de movifnento 2]
Tendo-se determinada esta fungdo, podemos encontrar as fungdes de correlagdo que estdo
diretamente relacionadas com as grandezas termodindmicas de interesse.

A fungdo de Green retardada é definida pela seguinte expressdo:

(ST SHENY, = Gy altot) = 10 - (SEOSFEN~(SFNSE@Y} 211

onde g e m sdo dois pontos da rede, e a média ¢ tomada no ensemble gran-can6nico, ¢ © é a
fungdo de Heavyside.

A equagio de evolugfio para a fungdo de Green retardada ¢ dada por:



d G} -(1,1") -
=8 =) IS (O, S (M+ S (L HE S . (212)

Como Gg;(1,1') = Gga(t- t'), podemos tomar a transformada de Fourier temporal

desta fun¢do:

14 ~ . 1 +w ) ' ; rl . .
ea(E)=5 [ Geatt=1)e™ D (1-1) . (13)

A fungdo de Green retardada s est definida para os valores de energia cuja paﬁe ‘
imaginaria ¢ positiva. Poderiamos também escrever a fungio de Green avangada Gg,,;,(E ) para
valores negativos da parte imaginaria da energia E. Como as fun¢des de Green retardada e
avangada tem dominios complementares € possivel definir uma fungio de Green valida para todo o
plano complexo E, com exceg¢do do eixo real [12]. Portanto, a equago para a transformada de

Fourier da fungdo de Green valida para todos os valores de E pode ser escrita na forma:

EGgm(E) = S-(S;OLS;OD + (ASFOHES;ON5 . @14

Esta ¢ a equagdo de movimento da fungio de Green na representagio de energia. Para
encontrarmos a fungio de Green, com as quais podemos obter as fungdes de correlagio do

sistema, precisamos conhecer a forma explicita do Hamiltoniano do modelo .



2.2 - FUNCOES DE GREEN APLICADAS AO HAMILTONIANO DE
HEISENBERG ANISOTROPICO '

O Hamiltoniano de Heisenberg anisotrépico pode ser expresso convenientemente em

termos dos operadores S, , S, , 87 eédado por:

H=-2 Wy(S'S; +8787) -2 JyS{S; -whSf @2.2.1)
5L i,] i

onde Wij ¢ a constante de acoplamento de troca , Jij representa uma anisotropia uniaxial no
termo de acoplamento de troca, € 4 é um campo magnético externo € assumimos apenas
interagdes entre spins primeiros vizinhos.

A partir das relagdes de comutagio , validas para os operadores de spin:
S7.8571=2878; 5 IS0S71=578; . IS).S71=-57%; (222
podemos explicitar a relagio de comutagio entre S; e o Hamiltoniano:

[S; . H]=-22 WeSiSt—2) JSPS; +phsS; -~ ,  (223)
¥ i

onde estamos impondo que W;; = J;; = 0, pois ndo consideramos interagdes entre spins no mesmo
ponto da rede.
Introduzindo (2.2.3) no Gltimo termo de (2.1.4) obtemos uma expressao envolvendo

fungdes de Green de trés operadores:

ISy HES, ) =23 W (SEST S 0+ 23 g (USPSL S 0 +wh((Sy38,0) . (224)

cm



Um procedimento rigoroso para resolver a equacﬁo- (2.1.4) exigiria que
escrevéssemos a equagio de movimento para cada uma das ﬁmg:(")es_de Green de ordem superior,
e as reintroduzissemos na equagdo inicial, gerando assim uma cadeia infinita de -equagdes
acopladas. Diante desta dificuldade, varios autores 113.14] sugeriram aproximagdes de tal forma
que. fosse possivel desacoplar esta cadeia infinita de equa¢Ses. Um dos desacoplamentos mais
| conhecidos, e que utilizaremos neste trabalho, € a aproximagdo de fases aleatorias (RPA),
proposta por Tyablikov [13], na qual sdo despfezadas.»-as- correlagdes entre as componentes-—— --
transversais e longitudinais dos operadores de spin em pontos distintos da rede. Entdo, podemos

escrever que

SE S S A (SIS | @225)

Utilizando-se este desacoplamento a equagdo ( 2.2.4 ) apresenta apenas fungSes de

Green de dois operadores:

(ISg, HE:8m ) =22 Wig{SgX(S;:8m M)+ 23, JigCSEX(Sg38m ) + Wh{{Sg 58, )

(2.2.6)

Portanto, a equagdo (2.1.4) toma a seguinte forma:

(E—uh—zz.fig@-@]cgﬁ,(E):%<S§>6gﬁ,—2<S;>ZMgGm(E) @2

Agora vamos definir a fungdo de Green no espago de momentos & . Considerando que -

ha simetria translacional na rede podemos tomar a transformada de Fourier da fung¢do de Green. -



GanlE) = (S5 Sa g =~ 2 G ()™ 22.8)
. . k

onde N é o namero de células unitarias e os vetores k¥ s3o vetores de onda bidimensionais na
primeira zona de Brillouin. Na rede de Bravais, devido a simetria translacional , para qualquer

ponto 7 teremos :

($7)=(5%) A : (2.2.9)

A fungdo delta pode ser expressa como:

1 i (51 ',
’agﬁ,=ﬁze‘ (g-) , (2.2.10)

e, se considerarmos que os acoplamentos de troca sdo isotropicos, isto ¢, Wij=We Jij=J,a

equagdo (2.2.7) assume a forma:

1 o1 ik (-1
(E—ph-zz<sz>(J—Wy,;))7v-ZG(k)=7V-<S;>Ze"-(g ) (2.2.11)
P T 3
6nde
- %Ze"’f-@’ -2 , (2.2.12)

¢ o fator de estrutura da rede com z primeiros vizinhos mais proximos.
Resolvendo-se a equagdo (2.2.11) para g =7 , teremos:
(%)

(E-wh-22(57 )T -y [))G(F) = — (2.2.13)

ou



, (2.2.14)

onde
E; :ph+22(Sz)(J—WyE) . (2.2.15)

sdo as energias de excitagdo das ondas de spin no sistema.
A fungio densidade espectral esta relacionada com o salto da fungio de Green no
eixo real. Ela pode ser definida como

J(E)= limg_,o{G(E +ie) - G(E - ie)} . (2.2.16)

e%BT—l

Levando-se em conta a eq. ( 2.2.14) podemos escrever que:

i 1 1 1
J(E)Y=——1 —Y (5 - . 217
¢ ). e%BT_l .ms—’O{Nn;< >[E—E,;+ie E—E,;—ie]} ( )

Calculando-se este limite obtemos a seguinte expressao:

2n 1
J(E) = ——r——— SZVS(E - E;- . 2218
(E) e%bT—an§< YS(E - Ef) ( )

A fungio de correlagdo pode ser obtida fazendo-se a antitransformada de Fourier da

funcdo densidade espectral J(F):

(S~ (S = j_‘:J(E)eE IkpT g=E (=) gp (2.2.19)

Como estamos interessados apenas nas solugdes de equilibrio, utilizaremos a fungdo de correlagdo

somente no caso ¢ = 7, e a denotaremos por (S”S*)



Por outro lado, pelas relagdes de comutagdo, pode-se mostrar que a fungio de
correlagdo (S~S*), para um sistema com spins $=1/2, se relaciona com a magnetizagio (S°) na

~ forma:

(§%) = %—(S‘S*) —_— (2.2.20)

Introduzindo-se a fungdo de correlagio e definindo-se:

1 1 . :
Ob=-N"——
Nz:eBEIE — . (2.2.21)

encontramos a seguinte expressdo para a magnetizagdo, quando o sistema estiver em equilibrio,

2y 1 1
(5%y= 2(”2 Q) | 2.2.22)

Chamando-se {$°)=0, e fazendo-se uma simples manipulagio algébrica, a equagio

(2.2.22) pode ser rescrita comb

. E_' )
_— __1__ cot B—Zk-} . (2223)

Se considerarmos o limite termodindmico ( N—o ) podemos transformar a soma em

k em uma integral na primeira zona de Brillouin, ou seja,

| . |
1.1 25 | coth(E—k—)dzk , (2.2.24)
20 (27:) N'ZB 2

onde Ej; ¢ dada pela eq. (2.2.15). Podemos ainda escrever que,
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1 v h+o(-j0) ] o: ' -
PR IZBwﬂl[——T—— ko (2.2.25)
onde
—  wh kpT W v
h=—'— D —— O — - P
sy YTy o ey e vEg ,

_ representam, respectivamente, 0 campo externo - reduzido , a temperatura reduzida, o fator de
estrutura cristalina e o volume da célula unitaria. A expressdo (2.2.25) relaciona a magnetizagio
- com a temperatura e com a estrutura do cristal. No entanto, esta-é uma equagio autoconsistente
que nio possui uma solugdo analitica. Nossos resultédos numéricos sdo discutidos adiante.
Analiticamente, podemos determinar apenas as expansOes “assintGticas em altas e baixas

temperaturas..



1

2.3 - A MAGNETIZACAO PARA BAIXAS TEMPERATURAS

Como vimos na seg¢@o anterior , a magnetizagdo ¢ dada por uma equagdo que nio

possui solugio analitica. Para o caso de baixas temperaturas, isto €, quando for valida a condigdo

h+o(l —Jp)>1 , 23.1)

. poderhos expandir assintoticamente a expressdo (2.2.25).
Expandindo-se a cotangente em série de poténcias para valores grandes de seu

argumento, podemos rescrever ( 2.2.25 ) na forma:

1Y e[ 2 “2UoU-Jp) ) jop @3
=1+ Zexp( ; )IZBexp[———————]d k . (232

T

Vamos expandir também a exponencial dentro do fator Ji- em uma série de poténcias.

Desta forma a equagdo (2.3.2) torna-se:

=1

- 1+iAJZBHeXP[BszP(1?)]d21? : @33)
I=1 J I

onde ,
v =2l - . /4
Ay =—% —|h+o|l1-— :
! 2n2§xP(r[ G( J)D 7

| | (2.3.4)
e fPB)=—EG-BP
P!

Na rede quadrada , o fator de estrutura da rede é dado por:
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1
Yk =5[oos(kxa)+cos (kya)] . (2.3.5)
Assim, para a rede quadrada, se considerarmos a simetria existente, a equagdo (2.3.3) torna-se

—1+2A,(27r) jZBH xp[(z 1)'(1a)2p(k 2P 1k ZP)]cﬂc dk, .  (23.6)

=1

Vamos nos restringir em obter uma expressdo para baixas temperaturas a campo nulo.
Neste caso, apos expandirmos adequadamente as exponenciais em série de poténcias de k, e ky,

e realizando as integrais necessérias , obtemos a seguinte expanso assintética:

_1__=1+__1_2t'zexx)[ la(c)] +o- 2;(21: )2Zexp[ -la(o)] ,

26 2% 6 4 ! ; &
(23.7
1 1027 exp[- la(c)] 1 33 (Z‘t) exp[-la(c)] | '
T 28( ) z,: P rrE Z *
onde
T 20A W
o — = — A=1-— ’
YSITA (©) T ! J
ou ainda,
1 v ] o2 5 73 1 .33 r"‘
- _t 2z - - L - 238
=5 () yes Zz( a) 7 o Zy(a) - 632 o Z,(a) s ( )
onde ,
Z, (@)= 3 Sl la(o)] . (23.9)

I I
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Para o caso em que a temperatura é muito baixa, isto é 1" >0, e a magnetizacio

reduzida tendea ¢ —> %, obtemos a seguinte expansio assintotica:

I B 1, 5 .3 33 4
= — ——Z —-—1"Z - 2.3.10
o] > ntzl((lo) 27‘1' ZI(G'O) 87tt 3(0«0) 64%1 4((10) > ‘ ( )
onde
) IA
exP(“'T_) . A
Z,,(ao) = Z——I—n—— 5 Qg =G.('i‘) = -T" . . (2311)

1

Substituindo G; na equagio ( 2.3.8 ) temos uma segunda aproximagio para a equagdo
da magnetizagdo. Se considerarmos que, para pequenos T, ¢ difere muito pouco de 1/2, valendo

entio a aproximagio:

o " =()-x)" =2"(1+2nx+...). ) - (23.12)

obtemos com essa substitui¢do uma nova aproximagio para a magnetizagio:

_._l__l ’ 14 _____l_ 12 H 5 'é ny 33 14 7
0'2_2 ntZI(a,) 2’[1 Zz(a)—sut Z3(a’) _641tt Zy(a’)

, (23.13)

1 . 5
"’1—"2—1'322 (a')Z] (ao) - 1'422 ((l’)Z2 (ao) - mt'423((1')zl ((10)'—...

2a2

G.’ = a(ol) = 2GTIA

Para efeitos de anilise consideraremos apenas o termo dominante na temperatura da

expansdo anterior:
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oyx - L - : (2.3.14)

Quando o sistema bidimensional possui anisotropia, a magnetizagdo, proxima a t
= 0, decai exponencialmente com a temperatura. No entanto, para o sistema completamente

isotropico (A = 0), a expressdo 2.3.14 torna-se:

NI»—-

T 1 _ : :
-y - - . 3.15
2 | (2:3.15)

Esfa série diverge pafa qualquer températura n3o nula ndo havénd’o pois magnetizagdo
para o modelo de Heisenberg Eidimensional, 0 que esta de acordo com o teorema de Mermin e
Wagner 1151, |

O método que. utilizamos pode ser aplicado a outras estruturas cristalinas. Se

calcularmos a magnetizagdo para uma rede cubica simples, cujo. fator de estrutura ¢ dado por

i = -:1;[008(kxa)+ cos(kya)+ cos(k,a)] . | (2.3.16)

ela pode ser aproximada, no limite de baixas temperaturas, em primeira ordem, pelé expansao

7 =) |
)zz = - @3

6y w L (
2™ - = .
2 2n ] 2

Para o caso do modelo de Heisenberg puro ( A=0 ) teremos:

7 s . .
1 3t )2 i '
2 _ - ... . - (2.3.18

Se
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Neste caso a série acima pode ser identificada com a fungio Zeta de Riemann, que
converge para um valor finito e a magnetizag8io decai na regio de baixas temperaturas segundo a

lei de Bloch .
2.4- A MAGNETIZACAO PROXIMA A TEMPERATURA CRITICA.

A expressio (2.2.25) pode ser aproximada no caso do argumento da cotangente
hiperbolica ser muito pequeno , 0 que ocorre na regido proxima a temperatura critica do sistema.
Neste caso a cotangente hiperbolica pode ser aproximada por uma série de poténcias. Se

mantivermos termos até segunda ordem, a expressdo (2.2.25) torna-se:

1
2
c = [31(1 - L)] , 24.1)
A Te
onde 7 € a temperatura critica reduzida, dada por -

_1_ Y 1

~ o2 W
Tc 271 23(1“77]}')

a*k , 24.2)

A=— j (1'—%y,;)'d21? . (2_4.;)
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Como podemos ver pela equagdo (2.4.1) , o método da equagdo de movimento da
fungéio de Green prevé, nas proxirﬁidades da transi¢io de fases, um comportamento critico para a
magnetizagdo semelhante ao previsto pelas teorias de campo médio, obtendo-se um expoente
critico § = 1/2 . O valor da temperatufa critica T ndo pode ser determinado analiticamente, mas
podemés avaliar a integral (2.4.2) se a substituirmos por uma soma discreta sobre os pontos da

rede reciproca, ou seja,

1 2 1
—r = , (24.4)
T N w
¢ i (- Sk )
onde o fator de estrutura para as redes quadrada e cubica sdo dados respectivamente por:
1 - 1 '
Yi :5[ cos (kya) +cos (ka)] e v :5[ cos (kya) + cos (kya) +cos (ka)] . (245)

Estas temperaturas criticas podem ser avaliadas pelo método dos pontos especiais,
que apresentamos no Apéndice desta dissertagdo. Na tabela 1 comparamos o valor de
temperatura critica obtido por este método para um sistema cubico simples com outros valores

encontrados na literatura.

Aproximacao Expansbtes em Grupo de Fungéo de Green
de campo séries de altas ‘renormalizagao Migdal -
médio temperaturas [16] __Kadanoff [17]
Heisenberg 10 | 0.56_ 052 0.66

Tabela 1: Valores comparativos de temperatura critica para o modelo de

Heisenberg tridimensional.
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2.5-A CURVA DA MAGNETIZACAO X TEMPERATURA

Resolvendo autoconsistentemente a equagdo (2.2.25), podemos obter a curva da
magnetizagiio a campo nulo para diferentes pardmetros de anisotropia , desde o modelo de
Heisenberg até o modelo de Ising. Observamos na figura 1 que , 2 medida que a anisotropia
diminui, o sistema exibe um decaimento mais rapido para a magnetizagdo, com uma temperatura
critica cada vez menor. De acordo. com nossa expansdo assintdtica (eq. .2.3.15) , no limite do
sistema bidimensional completamente isotropico a temperatura critica deve ocorrer para T, = 0.
Embora ndo possamos realizar o calculo para este sistema devido a divergéncia que ocorre na
integral (2.2.25), as curvas obtidas para pequenos valores da anisotropia apontam nitidamente
nesta direg@o.

Para grandes valores da anisotropia nossas curvas sio semelhantes aquelas obtidas
pelo método do grupo de renormalizagdo no espago real {51, muito embora , nas proximidades da
transicio de fases, encontramos um expoente critico do tipo campo médio (§ = 1/2). Por outro
lado, para pequenos valores de aﬁisotropia, a forma da curva de magnetizagdo indica um
decaimento continuo até as proximidades da transigdo de fases, ndo apresentando um platé como

o sugerido por esses autores.



0.0 1.0

.0 3.0 4.0 5.0

KT/

FIGURA 1: Curvas de magnetizacio para 0 modelo de Heisenberg anisotropico
bidimensional , onde ( A = 1 - W/J) representa 0 grau de anisotropia.
CurvaA( A=0.999 ),B(08),C(04)D(01),E(0.01)eF(0.001).

Construimos também a curva de temperatura critica em fung@o da arisotropia para o

modelo de Heisenberg anisotropico bidimensional ( figura 2 ) onde notamos que, para pequenos

valores da anisotropia ( W/J __~ 1.0 ), a temperatura critica decai muito rapidamente para zero,
resultado este previsto na literatura [15].

18
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FIGURA 2: Temperatura critica do ferromagneto de Heisenberg anisotropico
em fungao do grau de anisotropia

A fim de comparar nossos resultados com a literatura, determinamos a curva de
magnetizagio relativa em fungio da temperatura reduzida obtida para nosso modelo para um
sistema bidimensional com anisotropia A= 0.20. Comparamos nossos resultados com os relatados
no trabalho de Mauri e colaboradores [6], que realizaram medidas no volume e em uma amostra de
um filme bidimensional desagoplado de Permalloy de 1.6 monocamadas de espessura. Nossos
resultados se ajustam razoavelmente bem em todo o intervalo de temperatura considerado,
conforme podemos observar na figura 3. A razdo entre as constantes de troca dav superficie e do

volume , J/J, = 0.66, foi escolhida ja que
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FIGURA 3: Magnetizagdo normaizada para. um filme ferromagnético de .
Permmalloy ( 1.8 monocamadas de espessura ). A curva conyinua foi obtida
através de fungbes de Green considerando-se -A = 0.20 e uma raz&o entre as
constantes de acoplamento de troca de superficie e de volume Jg / J, = 0.66 .
A linha pontilhada representa os resultados de grupo de renon,nalizég;éo'de
espago real () (A = 0.20; Jg/J, = 0.70 ) e os quadrados representam os

pontos experimentais.

Nossa expansio em b_ajxas temperaturas (eq. 2.2.14 ), que é equivalente ao resultado

de ondas de spin, ndo pode ser aplicada aos resultados experimentais de Mauri e colaboradores
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[6]. O limite de aplicabilidade desta expansio, assim como o da teoria de ondas de spin, é de cerca
de 25% da temperatura critica. No entanto, a temperatura critica do filme de Pertnalloy ¢ avaliada
por Mauri e colaboradores em aproximadamente 340 K, isto ¢, 40% da temperatura_ pritica de
volume do material ( 870 K), enquanto que a mais baixa temperatura usada para reahzar as
medidas neste experiniento é de 80 K, o que representa aproximadamente 25% da temperatura
em que ocorre a transigdo de fases. Desta forma, a regido de temperaturas na qual as medidas
foram realizadas esta além daquele em que se esperamos que a teoria de ondas de spin seja
aplicavel com sucesso. Por isto ndo acreditamos nos argumentos de Mauri e colaboradores, onde
afirmam que a teoria de ondas de spin n3o é apropriada ao estudo dos sistemas bidimensionais em

baixas temperaturas.



CAPITULO 11

APLICACAO DO GRCM AO ANTIFERROMAGNETO
DE ISING DILUIDO .

3.1-0 GRUPO DE RENORMALIZACAO DE CAMPO MEDIO

e

Embora Gtil como uma primeira abordégem de - problemas 'em magnetismo, a
aproximagdio classica de campo médio freqiientemente . fornece resultaéios , quando ndo
qualitativamente errados, quantitativamente muito pbbres. Uma gama enorme de outros métodos ,
com maior ou menor sucesso, foram desenvolvidos. Um destes métodos é o do grﬁpo de
renormalizag@o. |

A abordagem que utilizaremos aqui é a do grupo de renonnaﬁza§50 recursivo por
aproximagdes de campo médio (GRCM) [7). Este método guarda muita semelhanga com o grupo
de renormalizagdo fenomenologico (18], pois ambos se baseiam na comparagio de blocos de
tamanhos finitos, possibilitando a determinagdo de tempera;urés criticas, embora nio produzam

um diagrama de fluxo no espago de parametros
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A proposta de trabalho do GRCM consiste em comparar parimetros de ordem de dois
sistemas finitos contendo N e N’ spins na presenca de condigGes de contorno que quebram a
simetria. No caso ferromagnético, o parimetro de ordem ¢ a magnetizagio média dos blocos
finitos e as condigSes de contorno sdo identificadas com os campos efetivos que envolvem estes

sistemas.

FIGURA 4 : Blocos de uin' e dois spins no caso ferromagnético.

Dentro de cada bloco sdo computadas as flutuagdes de Spin mas, em sua volta,
considera-se que todo spin interage com determinado ﬁﬁmero de spins exteriores cuja
magnetizagdo € fixada como sendo igual ao carnpo efetivo b e b’ ( Figura 4). As fungdes
magnetizagoes médias no interior dos blocos- N &bh) ey (K,b'h) se relacionam através de

um fator de escala € , tal que,

fnKb Ry =TI f(K B (3.1.1)
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onde k e k’ sdo as constantes de acbplamentd, d é a dimensio espacial e y € 0 expoénte critico
magnético. | | | -
Ha uma certa arbitrariedade na escolba do comprimento de éscala, mas uma escolha
natural €: | | |
e=LIL=(N/NH4 (3.12)

Se tivermos L/L’ = 2, o GRCM guarda uma conexdo formal com a aproximagdo de
cumulantes em mais baixa ordem [7]. No caso de L/L’ > 2, esta conexdo dgséparecé.

Nas pro‘)_dmidadés.da transic;ép de fases o parﬁrhetro de orderﬁ ¢ muito pequeno e
podemos expandir as fungoes fyy (k,b,h) e f (K',b"h) No caso ferromagnétim e considerando-se

um campo externo fraco, podemos escrever que:

fN'(k',b',h'):fN'(kc,«o,O) T+ afN'(k',b',h')I b + 6fNo(k',b',h')| h', (313)
ob s o |y

Inhb )= fth00) + Ul

oh

b+ ML B G14)
=k, =k, |

Se introduzirmos as duas tltimas expressdes em (3.1.1) teremos:

O fn(k' B )| @ O SNk D), . (3‘1.5)
ob' kek, ob Kk,
€ .
o fn(k',B',h) h':g(d_yh)_a_-.fM h . (316)
on' k=k, Oh ‘ k=kc
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A hipotese basica do GRCM ¢€ supor que os campos b e b’ obedegam & mesma relagio
de escala que fy (kbh) e fyr (K.b'h) . O campo externo se transforma de maneira usual.

Portanto temos:
=@y ¢ h=¢"hp . (3.1.7)

Levando-se as expressdes (3.1.7) em (3.1.5) e (3.1.6) obtemos as relagdes de escala:

b0 ' b—0
0 f'ar (k' 1) _ O fnlk,b,h) (3.1.8)
b’ . db _ ’ o
k _kc k—kc
€
: h'—0 v h—0
o e M| _ 2w 2 Swlkbih) (.19
ohn' lk-:kc oh k=k,

A equagdo (3.1.8) com A=h'=0, pode ser vista como uma transformagdo do grupo
de renormalizagdo para o acoplamento %, e, desta forma, permite determinar o acoplamento

critico k. Os expoentes criticos yp € y; sdo dados respectivamente por:

d fn i(%} |

(@2, __Oh . = K\ 0b ) . (3.110)
0 I d [0/n] |
oK dk'\ob’

avaliados para k=k,, b=b'=0 e h=h'=0 .
Para ilustrarmos 0 método, vamos aplica-lo a um ferromagneto de Ising puro em uma
rede quadrada ( z = 4 ). Partindo-se dos hamiltonianos para blocos finitos de um e dois spins de

um ferromagneto de Ising , dados respectivamente por
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BH, = —ksy(zby + h)
| G.1.11)
- BHy = —ksys - k(s +9)[(z~1)by +h] |

onde b;e by sdo os campos de quebra de simetria, k = J/kgT > 0 é a constante de acoplamento
de troca termalizada e h = hy / kgT é o campo externo termalizado. Efetuando-se a soma sobre
os estados possiveis do sistema finito ¢ facil mostrar que as Ihagrletizagées dos blocos sio dadas
por |
| my = tanh(akby +h) , |
e * . - - ‘ (3.1.12).
senh(6kb, + h)
cosh(6kby +h) +e 2

Para campos fracos, podemos escrever que

om -4k, om =1

b { by ps0 Ok |y ps0 - |
(3.1.13)

om _ 3ke® omy ek

Oty |y, s coSH(E) ok, jso cosh(k).‘-

Levando-se estes resultados nas equagoes (3.18) e (3.1 9) e conmderando que
€= ( L' )1/ 2=(21 )1/ 2 obtemos os seguintes resultados:

k.=0.35 , y=060 yp=1.42 . (3.1.14)
Considerando-se o pequeno esforgo com que foram obtidos estes valores, a

comparacio com os valores exatos [k =0. 441 ; Yye=1.0 ; yp=1875] estimula o uso deste

método na investigagdo de outros sistemas magnéticos.
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3.2 - GRCM PARA O ANTIFERROMAGNETO DE ISING

¢

O modelo mais simples de um antiferromagneto € o antiferromagneto de Ising; no
qual os spins da rede interagem através de uma constante de acoplamento de troca J negativa, a
qual favorece a orientagio antiparalela ‘entre spins primeiros vizinhps. Podemos também
interpretar o sistema antiferromagnético como consistindo de duas subredes ferromagnéticas
interpenetrantes, com magnetizagdes ) e mj . Neste caso, nas proximidades da transigio de
fases, o parimetro de ordem , isto é, a variavel que vai a zéro quando o sistema se aproxima da

temperatura critica, é a magnetizacio alternante, definida como: ‘
mg = (m —my)[2 , (3.2.1)
enquanto que a magnetizaggo, variavel ndo critica do sistem ¢ dada por:
m=(m+m)/[2 . (3.22)

Dentro da abordagem do GRCM , o Hamiltoniano para o bloco finito de dois spins

(ver figura 5) pode ser expresso como: -

H=-Jsis; = J(z—-Dbysy — J(z~Dbysy — (s +57) , (3.2.3)
onde z é o nimero de coordenagdo da rede, Ay € um campo externo € b; e b, sdo os campos
efetivos de quebra de simetria nas duas subredes.

Podemos reescrever o Hamiltoniano mais adequadamente em fungéo dos parametros,

campo efetivo B e campo efetivo alternante b5 definidos como:

no



b=(bi-b)2 B=(b+b)/2
Desta forma:
BH = —ksysy — k(2= D[B(s +52) by (51~ )]~ h(s; +5,)
onde _ 7 _
k'—‘J/(KBT) ' . - h=}b/(KBT).
Voo, o
v N
b. © © b,
S S
1 2
AR

FIGURA 5 : Bloco de dois spins no caso antiferromagnético.

A fungdo de partigdo para o sistema finito € facilmente obtida:

z=3"e = 26** coshi2k(z - 1)B-+2h]+2¢F cosh[2k(z - 5]

28

(3.2.4)

(3.2.5)

(3.2.6)
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onde a soma ¢ realizada sobre os estados possiveis dos spins s; € 55 . '
A magnetizagio m e a magnetizagio alternante mg s3o obtidas através da fungdo de

partigdio, ou seja,

1 ~pH
E—s+ e
e J(1 5)

VA

G.2.7)

o senh[2k(z — 1)B +2k]e2
e*¥ cosh[2k(z —1)B + 2h]+cosh[2k(z— Db]
Z l(Sl -5 )'e_BH
mg =2 7 ,
Z e_p '
- (3.2.8)

senh[-2/k(z - 1)b]
e2¥ cosh[2k(z — 1) B + 2h] + cosh[2k (z - 1)b, ]

m. =

Proximo a transigio de fases, o parﬁmetro de ordem mg, assim como o0 campo
efetivo b, tendem a zero. Podemos entdo expandir m; em série de Taylor em torno da origem.
Ja4 em relacio & magnetizagio m, isto ndo € possivel, pois ela permanece finita na transigdo.

Ent3o, para um bloco de dois spins, podemos escrever que

ms(k,B;bs,h)=ms(k,B,O,h)+'a—msf{ b,
o Obs 5,50 |
(329)
om| _2k(z-1)

0bg|, o 1+e** cosh[2k(z—1)B+24]

No caso de b pequeno, a magnetizagio pode ser aproximada por:
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(3.2.10)

- _ senh[2k(z— 1)B + 2h]e2k
25207 | 4 ek cosh[2k(z— 1)B+2A]

Para um bloco de um Unico spin teremos duas escolhas possiveis : ou o spin pertence a
primeira ou & segunda subrede. Neste caso, para definirmos a magnetizagéo alternante, faremos
uma meédia sobre as duas possibilidades. Para os dois subsistemas antiferromagnéticos teremos os

Hanﬁltonianos termalizados:
BH; = ~kzbys) — hs e | BH, =~kzbysy ~hsy . (3.2. 11)
E facil encontrar a magnetizagio de cada subrede-:
m") = tanh(kzb, +h) , - (3212

mD = tanh(kzb; +h) , (3.2.13)

onde o superescrito (I) significa bloco com um tnico spin.
A magnetizagdo sera dada como a média das expressdes (3.2:12 e 3.2.13), enquanto
que a magnetizagdo alternante sera definida- como -a-semidiferenga daquelas expressdes. Nas

proximidades da transi¢gdo podemos escrever que

. (1) -
SO VI ). (1;“2”] , (3.2.14)
b, —0 1+ cosh[2kzB\'/ +2h] -
D 1D Dy ~2kzb
m ==(m’’ —my )= : (3.2.15)
S b0 2 T2 T coshizizB ) + 2]

A aplicagio do GRCM as equagdes (3.2.8 € 3.2.15 ) fornece a seguinte expressdo:
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(z-1 _ z |
1+e2ke coshf2k,(z - 1)BUD +2h] 1+ cosh{2k zB) +2h]

, (3.2.16)

onde novamente os superescritos nos campos efetivos estdo relacionados ao tamanho dos blocos.

A equagio (3.2.16) so pode éer resolvida para o acoplamento critico k. para um dado
valor do campo externo hy , se B) ¢ B(Tl), os campos efetivos definidos para os blocos de um e
dois spins, forem conhecidos. Como nio podemos determinar diretamente estes campos, vamos
fazer uma aproximagdo. Vamos supof que os campos efetivos que envolvem os  blocos sejam
iguais as maghetizacﬁes dos respectivos blocbs, ou seja, BO = m) e B = mT), o que
equivale a fazer uma aproximagdo do tipo campo médio. Neste caso, as equagdes (3.2.10) e

(3.2.14) tomam a forma:

) __senh[2k(z— DB 4 2h1e2k

- (3.2.17)
bs0 1 4 €2 coshf2k(z—1)B\ ) +2) B

oo _senhi2kBt) 4 2m)
b0 14 cosh[2kzB 1) + 28]

, : | (3.2.18)
e o sistema de equagbes (3.2.16 - 3.2.18) pode ser resolvido para um dado valor do campo
externo hy.

Desta forma, ¢ possivel determinar o diagrama de fases no plano temperatura critica
Versus o campo magnético externo para um modelo antiferr_omaghético de Ising na aproximagio
do GRCM. Este modelo é um caso especial de um antiferromagneto de Ising diluido, de forma
que, quando tratarmos deste ultimo modelo, discutiremos o diagrama de fases que se aplica a esta

situagio.
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3.3 - O ANTIFERROMAGNETO DE ISING DILUIDO

O antiferromagneto de Ising pode ser entendido como um sistema de spins localizados
constituido de duas subredes interpenetrantes que possuem entre si um termo de interagio J << 0,
favorecendo orientagdes opostas dos spins vizinhos. O antiferromagneto de Ising diluido pode ser

- representado pelo Hamiltoniano:

H= - JZsisjn,-nj — hOZs,-_n,- b, ’ (331)
i,j i

onde n; sdo variaveis de ocupagdo néo correlacionadas, que podem assumir, em cada ponto da
rede, os valores 0 ou 1. A média configuracional de ocupagdo < »;> ¢ denominada p, que

podemos chamar de concentragdo magnética.

Uma das representagdes mais simples para a distribuigio de probabilidade de

| ocupagdo ¢ a diluigio tipo "quenched”, isto €, uma representagio na qual as médias
configuracionais sdo independentes das médias térmicas. A probabilidade de ocupagio de um

ponto sera escrita na seguinte forma:
P(n;)= pd(m; —1)+(1- p)8(m) . (332

Ha ainda um outro tipo de dilui¢do na rede magnética, chamada de diluigdo de ligagdo,
onde o termo de interagio Jjj pode valer 0 ou J. O Hamiltoniano e a distribui¢do de probabilidade

podem ser representados, respectivamente, por:

dos
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Hz‘zJijsiSj "h()zsi
ij | i

P(J;) = p8(J; - )+ (1- p)s(;)

(3.33)

Em quaisquer dos casos acima, para obtermos as varidveis relevantes do sistema
diluido devemos integra-las em relagdo as vanaveis de ocupagdo. Ou seja, se tivermos uma
variavel A(n,ny,...,n;), o seu valor médio com respeito a sua distribuigdo de probabilidades é dada

por:

Z.—.J'...J' ICRONNS Vo RS S (3.3.4)

No caso de nio haver correlagio entre as variaveis de ocupagio n; , aintegral acima é

de facil resolugao:

A= [ Pyan... [ POn)dmy | AGm,m,....m)Pem)dm, . (33.5)

Na proxima seg3o recalcularemos a magnetiza¢do e a magnetizag@o alternante para os
blocos diluidos de um e dois spins, obtidos para o sistema puro na se¢do anterior, e calcularemos
estes mesmos pardmetros para o bloco de quatro spins para obtermos um diagrama de fases da

temperatura critica versus o campo aplicado para os sistemas diluidos através do GRCM. -
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3.4 - O BLOCO DE DOIS SPINS DE UM ANTIFERROMAGNETO
| DE ISING DILUIDO L

‘Para um blo;:o de um antiferromagneto de Ising diluido com dois spins 0 Hamiltoniano -
pode ser descrito por: ‘.
BH = —ksysymmy — k( 2= Lsim( B_bs‘)"k( z=sm( B+bs):— h(sm +sm ) ’ (3.4.1)
ou ainda como,
BH =—ksysymm—[k(z—1)B+h ](sym+sm )+ [k(z-1)b J(sm~sm) . (3.4.2) .

onde B, by, h e k estio definidosem (3.24)eem (3.2.5).

Efetuando-se a soma sobre os estados dos dois spins, encontramos a fungéio de

parti¢io:
2P =212 cos(m —m)iy — (m +m)oy] +
| | ' (3.4.3)
2 cosh{ (g +my )y + (m ~my)07] ) ,
onde
My =k(z-1)B+h e ©9 = k(z-1)b

A magnetizag@o e a magnetizacio alternante s3o dadas por:
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un Z%(sl + Sz)e;BH
2 (3.44)

_ senh{[(m +m)uy +(m —m)o, ] ,
e_Zlmm cosh[(m —n )z — (1 + 1y )0 ]+ cosh[(my + 1)y + (1 — 1) 3]

. 2z |
mg "= D ,—BH; .
g (3.4.5)
senh[(m —m)uy — (1 +ny)a,]
e~ 2kmny cosh[(m —my)uy — (g +ny Yo 5 ]+ cosh[ () +my)uy +(m —ny)o, ]

Para obtermos a magnetizagdo alternante do sistema diluido precisamos integrar as

expressdes acima com relago & ocupagio dos pontos da rede, conforme a prescrigéo (3.3.5): .
—D ¢
my = [ Pm)amy [ my(m,my) Pm ) :

D [P pmy (L) +(- Py Om)ldn, . (3.46)

D = P (1,1) + p(1 - pYmy(1,0) + my(0,1]+(1 - pY2m, (0,0)

Introduzindo-se a expressdo (3.4.5) na expressdo anterior, obtemos a magnetiza¢do

alternante para o sistema antiferromagnético diluido com dois spins, ou seja:

-';1—(11 )_ 2 senh(-20,) senh(—Zd) 2)

. +p(1- .(3.4.7)
* cosh(20,) + ek cosh(2u,) cosh(2w5) +cosh(2p,)

O mesmo procedimento pode ser seguido para obter-se a magnetizagdo média do do

bloco diluido:
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m") = [ P(my)dny | miny,my) Py ,
| | (3.4.8)
m"D = prm(,1)+ p(1- p)m(L,0)+m(0, ] +(1- p)*m(©0,0)
—() _ 2 senh(2u2)e2k ' 1— senh(2y,) 3 4
" c0sh(2m2)+e2k cosh(2u2)+p( P cosh(20,)+cosh(2uy) (349)

Nas proximidades da transigio de fases, podemos aproximar as expressdes (3.4.7) e

(3.4.9) para:
— ~2k(z-1)b —2k(z-1)b
m Dy =P 2k(z I o R (3.4.10)
s 1+e“" cosh(2p,) 1+cosh(Zpj)
{n 2 senh(2u2)e2k senh(2p15)
m = +p(l-p)——— =~ 3.4.11
bs—0 P 14 e%k cosh(2p,) p-p) 1+ cosh(2py) ( )

A derivada da magnetizacdo alternante em relagdo ao campo efetivo alternante €: -

5";1;(11) v

b,

=D ~2k(z-1) (1o py—2KE=1)

_ ek ) (.4.12)
1+e2* cosh(21) 1+cosh(24)
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3.5 - 0 BLOCO DE UM UNICO SPIN DE UM ANTIFERROMAGNETO
LI ' ,
DE- ISING DILUIDO

Embora tenhamos que levar em consideragdo as duas subredes para o calculo das
magnetizagdes de um bloco de um unico spin, cada bloco é composto por apenas um ponto da
rede. Logo, o sistema tem uma probabilidade p do ponto estar ocupado e uma probabilidade (1-p)

do ponto estar vazio. Entdo, conforme (3.2.14) e (3.2.15) teremos:

15D

") P,y (D psenh(zsz +2h)

m = 2D 1 miDy = 0 . BsD
by—0 2 1+cosh(2kzB''’ +2h)

— ~2kzb

m @D =L D)= P2k j) . (3.5.2)
b0 2 1+cosh(2kzB ) +2h) - -

omD (—2kz)

s~ = Pop@ _pD P 353
dby ) ¢33

1+ cosh(2kzB D) +2h)



38

3.6 - O BLOCO DE QUATRO SPINS DE UM ANTIFERROMAGNETO
DE ISING DILUIDO

Um bloco de £1uatro spins de um antiferromagneto diluido (Figura 6) pode ser

representado pelo Hamiltoniano termalizado:
BH4 = _k(slnl + S3h13 )(s2n2 + s4n4) - [k(Z - 2)B(1V) + h](slnl + Sénz + s3n3 + s4n4)

—k(Z - 2)b§]V) (slnl +8313 — SS9l — Sahy )

(3.6.1)

Voo, b, A
NS | |
b, ® S 820 bj\
' 84 83 '
4\b2 b1 \],
Do, b,

FIGURA 6 : Bloco de quatro spins no caso antiferromagnético.
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A magnetizagio e a magnetizagdo alternante podem ser obtidas através da soma sobre
os estados possiveis dos quatro spins. Apos determinarmos estas expressdes , bastante extensas
para reproduzi-las, precisamos integra-las em relagdo as variaveis de ocupagdo , conforme a.

distribuicdo de probabilidade (3.3.5 ). A partir dai obtemos:

m) = p*m I (11,1, 1)+ : i _
 Pa-pim ™M ©0,1,,1)+m 1,01, 1) +m,1,0,1) +m P (1,1,1,0))]

+p2(1- pPm™(0,0,1,1) +m)(1,0,0,1) +m ™) (1,1,0,0)
+m)(0,1,1,0)+m1V)(0,1,0,1) + m") (1,0,1,0)]

+p(-py’(m(0,0,0,1)+m)(1,0,0,0)+m™)(0,1,0,0) +m™(0,0,1,0)] .

(3.6.2)
Nas proximidades da transi¢do de fases, a expressdo anterior pode ser aproximada,
quando by > 0, para:
_(fV ) 4 senh(4u4)é4k +2senh(2p4)
m =p ak 4k +
cosh(4py)e™ +2+e " +4cosh(2py)
3senh(3pug) €2 +(2+ €72 ) senh(isg)
+
cosh(3u4)e2k +(2 +e 2k )cosh(p.4) -

p>(1-p)

2,1 .2 |_2senh(2py) anh
p(a-p) [e_2k+cosh(p,4)+t (m)} +

p(1-py  tanh(py)

s (3.6.3)

onde

w=kz-2)BM+n k=Y e h=’%BT .
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De forma semelhante , a derivada da magnetizagio alternante em relagdo ao campo

efetivo torna-se:

6ﬁ(IV) S 2[e~4k+2cosh(2p4):|
10 _

4
s L - _2k(z-2)p
Oby cosh(4p.4)e4k+ 2+ ¢k

bs—>0

+P3(1—P) X

+4cosh(2py)

e—4k

L cosh(6p4)e™ +(1+2e%* )cosh(4py) + cosh(2p,)[3+ €5~ + cosh(2k)] + 2(1+ 2¢7%*) + cosh(4k)

[ 4% 4 cosh(4k) + 2+ 2¢72% + 4(1+ 272 ) cosh(2p,) # (F+2e%* ) cosh(4p,) - }

2 2 2 1 3 1
+pe(1-p)°- + + p-p)Y | —
: L + 2k cosh(Zuy,) 1+ °°5h(2ﬂ4):l 1+cosh(2py) |

(3.6.4)

onde

wo=k(z-2)BM4n A h:’%BT :
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3.7-0 GRCM PARA OS BLOCOS FINITOS DO ANTIFERROMAGNETO
- DE ISING DILUIDO

Comparando-se as derivadas das magnetizages alternantes em relagdo aos campos
efetivos dos blocos de um e dois spins, dadas pelas expressdes (3.4.12 e 3.5.3), conforme a

abordagem do GRCM, podemos escrever para o sistema diluido qué -

pz 5 (z-1)

+p(1- p)—3D

=p 1o oo
1+e?*e cosh(2py) = 1+e**e cosh(2uy) I+cosh2uy) , (3.7.1)

onde

= kB 4 e py=k(z-1)B"1n

Os campos efetivos em cada bloco sdo também dados por:

oy _ psenh@kaB'!) +21)

B
14+ cosh(2kzB (1) +2h)

, (3.72)

N, senh(2p,)e?
1+e2k cosh(2u2)

senh(2p,)
1+ cosh(2p,)

B

+p(l-p) (3.7.3)

A resolugdo simultinea deste sistema de trés ei;ua;&es ndo lineares nos permite
encontrar k., |, B(I ) e B(H ) para uma dada concentragéo p e um dado campo externo k).
De forma semelhante, aplicando aos blocos de um e quatro spins o formalismo do GRCM

podemos, a partir das equagSes (3.5.3 €3.6.4), obter a relagéo de escala entre estes blocos:
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bs—>0

bg—>0
o) (p,B™) 0|
ob,

o) (p, 8D k)
b,

. 379)

7 | k:kc .k =kc

que pode ser escrito como

pz _ 4 Z[e_4kc.+2 cosh(2p.4)]
2%, - @-p Ak . Ak .
1+e " Ccosh(2y;) cosh(d4py)e €+ 2+e € +4cosh(2uy)

+

—4k ,

4e " C+cosh(4k, )+2+2e_2k

¢ +4(l,+2e—2kc )cosh(2u4)+(l+2e2kc Jeosh(4p,)

3=
wd=p 1 4k 2% -4k, o =2k
icosh(6p4)e ¢+(1+2¢ C)cosh(4p4)+cosh(2p4)[3+e 3 +cosh(2k)]+2(1+2e ~ ¢ )+cosh(4k,)

2 + 1 + p(l-—p)3 [__]_ ‘
| +-e2kc COSh(2u4) 1+ COSh(2u4) ]+cosh(2H4)

+ pPa-p)?
(3.7.6)

Da mesma forma que para os blocos deum e dois spins, identificamos os campos efetivos
B e Bm, respectivamente , com a magnetizagio m(@) (eq. 3.51) ¢ m(V) (eq.3.6.3).
Analogamente, podemos também relacionar os blocos de dois € quatro spins conforme
fizemos com os blocos de um e quatro spins. Na préxifha se¢do apresentaremos os resultados
- obtidos para o diagrama de fasés de um antiferromagneto diluido na presenca de um campo

magnético uniforme.
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3.8 - O DIAGRAMA DE FASES

~ Determinamos o diagrama de fases no plano temperatura critica versus campo para
diversos valores da dilui¢io do sistema antiferromagnético. Na figura 7 estamos cdnsiderando a
aproximac¢io de GRCM para os blocos de 1 e 2 spins (GRCM 1-2) em uma rede cibica (z=6).
Este diagrama é obtido resolvendo-se autoconsistenteméme-as trés equagdes (3.7.1 - 3.7.3).

Para o sistema sem diluigio ( p = 1), a transigo éhtre as fases éntifenomagne’tica e
paramagnética é de segunda ordem . Esta curva é a_nélogé a obtida por Bienenstock (19],
utilizando expansGes em séries de altas tempefaturas. Entretanto, quando o sistema .se torna
diluido, observamos que as curvas correspondentes as transigdes continuas terminam em um
determinado ponto.

No formalismo do GRCM ndo podemos determinar as solugdes que ocorrem para N
campos magné’ncos maiores que os correspondentes a esses pontos. Acredltamos que possam
representar pontos tricriticos. Esta conjectura ¢ baseada no fato de que um antiferromagneto
diluido na presenga de um campo magnético uniforme € equivalente é um sistema ferromagnético
na presenca de um campo aleatorio [20211. De acordo com Aharony 221 um ferromagneto em
um campo aleatorio exibe um ponto tricritico no plano temperatura versus intensidade do campo
aleatorio. Por esta razo somos inclinados a acreditar que os pontos A, Be C em nosso dlagrama

de fases representam de fato pontos tricriticos.
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FIGURA 7: Temperatura critica ( T, ) versus o campo critico (h, ) através de GRCM
1-2 para o antiferromagneto de Ising diluido com d = 3. As linhas criticas sédo
interompidas para os sistemas diluidos . Os pontos A, B e C sugerem pontos

tricriticos.

Mesmo que aumentemos o tamanho dos blocos os resultados obtidos sdo

qualitativamente semelhantes aqueles representados na figura 7. Por exemplo , na figura 8,

"mostramos o diagrama de fases obtido na aproximagdo do GRCM para blocos de dois e quatro

spins.
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FIGURA 8: Temperatura critica ( T, ) versus o campo critico (h, ) através de GRCM
2-4 para o antiferromagneto de Ising diluido com d = 3. As linhas criticas séo
interrompidas para os sistemas diluidos . Os pontos A, B e C representam extremos

destas linhas.

Notamos ainda que, para valores da concentragdo p inferiores a um dado valor
critico, a temperatura critica se reduz & zero, ndo havendo magnetizacﬁo em nenhuma terﬁpéramra
finita, indicando que atingimos o limiar de percolagdo do sistema. Este resultado ndo aparece
quando consideramos uma aproximagio de campo médio para blocos finitos. Isto pode ser
observado na figura 9, onde mostramos a dependéncia da temperatura critica em fungio da
concentrago, a campo nulo, nas aproximagdes de campo médio para um bloco de dois spins e do

GRCM para blocos de um e dois spins. A concentragdo critica de percolagio que encontramos
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para uma rede cibica simples de um antifexromagneto de Ising utilizando o GRCM 2-4 foi p,
= 0.20, um pouco diferente do valor encontrado por Stinchcombe {231 para a mesma rede (pc =

0.31).

6.0 T y . - - )
Tc : 7
5.0
4.0 4
3.0

2.0 -

1.0 4

0.0

FIGURA 9: Temperatura critica ( T. ) versus a concentragéo de sitios p para o
antiferromagneto de Ising diluido com d = 3 , a campo nulo, através de
aproximacéo de campo medio para um bloco de dois spins (linhé tracejada), e
através de GRCM com blocos de dois e quatro spins (linha cheia). ' '

Embora o GRCM nio dé informac(”)es‘ definitivas sobre o diagrama de fases global , ele

nos permite obter informagbes qualitativamente melhores que aquelas determinadas por
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aproximagdes do tipo campo médio. As constantes de acoplamento ' critico que obtivemos ,
quando comparadas com valores da literatura , s8o consideravelmente melhores que as

obtidas por campo médio ( ver tabela 2) .

dimensdo | campo médio | campo médio GRCM GRCM valores de K
| (1 spin) (4spin) | 1-2 2-4 . obtidos por
. _ outros métodos
d= 0.250 0286 0.346 0.369 0.441 *
= 0.166 0.176 0.202 0.205 0.214 **

Tabela 2 : Constantes de acoplamento criticas obtidas para ahtlfenromagneto de
Ising puro (p=1) na auséncia de campo externo através de aproximacao de campo
médio e de GRCM. (*valorexato - ** expansio em séries [24]).
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CAPITULO 1V
CONCLUSOES

Nesta dissertacﬁé .determinamos o comportamento.da magnetizagio em fungio da
temperatura para 0 modelo de Heisénberg anisotropico , através do formalismo das fungdes de
Greé'n. Mostramos que, para pequenos valores da anisotropia, as curvas de magnetizagio ndo
apresentam nenhum plat6, ao contrario das previsdes do grupo de renormalizacio. no espago real.
No limite‘ de baixas temperaturas , a magnetizagdo decai exponencialmente com a temperatufa e,
em particular, a temperatura cﬁtica se toma nula no caso do modelo de Heisenberg bidimensional.
Os resultados obtidos foram -comparados com medidas recentes ‘determinadas para filmes
ferromagnéticos.Mostramos também que, com a utilizagdo do método das fungSes de Green, ¢
possivel descrever o comportamento da magnetizagdo para todos os valores de temperatura,
muito embora, nas vizinhangas do ponto critico, o expoente f da magnetizagio seja igual ao
obtido através de calculos de campo médio. Entretanto, na regido de temperaturas bem inferiores
a temperatura critica, as expansdes assintoticas obtidas sdo as mesmas que as obtidas pela teoria
- de ondas de spin. Infeﬁzrhente, as medidas experimentais obtidas para os filmes finos estdo acima
do intervalo de temperatura ,onde se s_up6§ que as expansdes em‘_ ondas de spin possam ser

aplicadas.
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Ainda neste trabalho, determinamos o _diagrama. de fases de um modelo de Ising
antiferromagnético diluido na presenga de um campo uniforme, através do grupo de
renormalizagio de campo médio. Com este metodo ndo fomos capazes de determinar o diagrama
de fases global, visto qué a aplicagdo do grupo de renérmalizag:ﬁo de campo médio é restrita és.
transicdes de fases continuas. Entretanto, devido a equivaléncia entre 0 modelo de Ising
antiferromagnético diluido em um campo uniforme e o modelo de Ising ferromagnético em um-
campo aleatorio, acreditamos que os pontos extremos das linhés de transigio de fases continuas

possam representar pontos tricriticos.
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APENDICE A

METODO DOS PONTOS ESPECIAIS

Muitos calculos em cristais .envolvem. médias :sobre_a-zona de Brillouin de fungdes
periodicas do vetor de onda. Para se obter uma precisdo razoavel nestes célculos ¢é necessario, em
geral, conhecer o valor da fungdo sobre um grande nimero de pontos. |

Chadi e Cohen [10] ¢ também Cunningham {11} desenvolveram um processo no qual
um resultado bastante preciso é obtido fazendo-se uma soma sobre um pequeno numero de

pontos, ditos pontos' especiais.
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- A.1 - GERACAO DOS PONTOS ESPECIAIS

No trabalho de Chadi e Cohen [19] | ¢ desenvolvido um método para gerar um .
~ copjunto sucessivo de pontos especiais. Vamos nos restringir as fungdes periddicas que variam
suavemente. |

Uma fungdo periddica do vetor de onda pode ser escrita em série de Fourier como:

- o . kR,
gk)=fo+) gme' B (A.1.1)

n=1

Se usarmos a simetria completa da rede_podemos construir uma fungdo f(k), a partir

de g(k), ou seja,

- 1 -
f(k)=-’-l—Zg(Tf k) , (A.12)
(|

onde 7; representa cada uma das operagdes de simetria do grupo puntual da rede e 7, é o niimero

de elementos em 7. Entdo

- ®© -
FOk)=fo+ D Fmhm( k) , (A.13)
n=1 '
onde _ S‘
A,,,(—I:)= Ze’?} E com m=12,... (A_1_4)

R=Cp,
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A soma em (A.1.4) se realiza sobre os vetores equivalentes da rede R, que estdo
 relacionados entre si através das operagdes de simetria de 7. Os vetores sio ordenados de
modo que 0 < Cpj < Cpptp

' -

A equagio (A.1.4) associaa cada A4,(k) um conjunto de vetores dentro da

m-ésima "concha" da rede direta. Os . 'Am( k) sdo fungdes reais escolhidas de modo a

satisfazerem as seguintes condigdes [101:

3_[ (k)d3k 0, m=12,. ; (A.15)
3 =
3J78°" k= NyBmpy > (A 1.6)
- - -
An(k+8)=An(k) . , (A.1.7)
N N . |
A(Tk)=A4,(k) , - (A18)
- -> ->
An(k)As(k )= a;(mn)4;( k) : (A.1.9)
| 7 |
[+
N |
A(k)=1 ‘ ,
onde |

Q é o volume da célula primitiva,

Np, é o nimero de vetores da rede dentro da n-ésima "concha" na rede,

G ¢ qualquer vetor da rede reciproca,

T; é um elemento do grupo puntual T,

aj(n,m) sdo coeficientes inteiros que podem ser determinados por uma escolha

especifica de nem.
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Geralmente queremos obter um valor médio f sobre a zona de Brillouin (ZB), 0 que

- exige o calculo de uma integral sobre a rede reciproca:

- [9) > 4> |
= k k =
o ! (A =1

5 2 [ 1fo+ meAm(k)]d3 (A.1.10)

Devido a condigdo ( A.1.5) a expressdo acima se resume a2 f = f3. O método dos
pontos esﬁeciais consiste em encontrar um ponto ou um cdnjunto de pontos ;c: da rede qﬁe '
maximizem o numero de A4,,( —l;) ) que se anulam . Como os coeficientes f,,, decrescem
rapidamente'com o aumento de m, a avaliagdo do valor da ﬁméio f (;:) sobre esteé pontos I_c,)
dara uma aproximagio com bastante precis@o para fp. A média na zona de Brillouin da fungio
g(k), definida na eq. ( A.1.1), é obviamente também igual a fy) , ou seja, g = f = f.

Se obtivéssemos um unico ponto 7;0 tal qué. A,,,(;)o)zo param= 1,2,... N e
N —«, entio, daeq. (A.1.3), teriamos que f = fy= f( k—()) ). Infelizmente este ponto ideal ndo
existe. Por outro lado, sabemos que normalmente os coeficientes f;,, decrescem rapidamenfe com |
o aumento de m. Desta forma, se encontrarmos um ponto, ou um conjunto de pontos, que

: -
maximizam o nimero de 4,,( k) que se anulam, poderemos determinar f; com bastante preciséo.

Vamos impor as seguintes condigdes para os pontos k; e seus fatores peso a:

Za,Am(k) 0 ) (A.1.11‘j

i=1

ié“":l | , (A112)

onde N é o maior m para o qual a equagio A. l 11¢é satlsfelta

Podemos escrever entio , a partir dasegs. A.1.11, A 1.12.e A.1.3, que:
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It
Ik

‘N - w - N -
Jo= Zaif(_ki) - Z fmzaiAm(ki)
i=1 m>N i=l

(A1.13)

pois para m<N , > A (k) =0

i=1
. . —) . )
Entdo, se acharmos um conjunto de {k;} e {a;} para osquais N ¢ muito grande, o
segundo termo tende a ser muito pequeno , pois f, decresce rapidamente com o aumento de m.

Neste caso, poderiamos escrever, para N suficientemente grande, que

n __)'
fo=D 0f (k) . (A.1.14)

i=1

Esta é uma expressio simples para calcular fj. Tudo o que precisamos fazer € calcular
- -
S (k; ) para alguns dos valores de k, que satisfagam (A.1.11).
9 . % . %
Suponhamos que os pontos k; e kp  satisfagam 4,,(k)=0 para determinados

- -
valores de m denotados por {Nl} para k; e {Nz} para k, . A partir destes dois pontos
_)
podemos encontrar um novo conjunto de pontos k, que satisfazem a eq. ( A.1.1), para

valores de m tanto de {N;} quanto de {N,}. Estes novos pontos estdo relacionados a
- -
ki e ky através darelagio [10):
- > >
ki =ky+ Tky , (A.1.15)
onde 7; é cada uma das operag¢des do grupo puntual da rede. E facil mostrar que os novos pontos

_)
k; obtidos podem ser usados para se obter um conjunto ainda maior de pontos especiais. O peso .

para cada ponto é dado por
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(A.1.16)

onde n; é o nimero de vetores de onda diferentes ( ndo relacionados por um vetor da rede
reciproca ) obtidos quando ¢ aplicado cada elemento do grupo puntual T; sobre o ponto %; .

Resumidamente o método para se achar pontos especiais se desenvolve do seguinte
modo:
‘ -—> . - » .
- Escolhemos k; de modo que {N;} seja o maior possivel, € que inclua a primeira
regiao. |
5 _
-Determinamos a primeira fungio 4,,(41) =0 ndo nula.
- -
- Escolhemos %, que zere a fungdo 4,,(k1) , € a maior quantidade possivel de
___) .
A,( k ) superiores.
- - Aplicamos a équag:io (A.1.15) e geramos o conjunto dos pontos especiais.

- Repetimos este processo a partir do segundo passo, € encontramos conjuntos de

pontos de qualquer tamanho, que nos dardo uma avaliagdo cada vez mais precisa de f,
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A.2 - GERACAO DOS PONTOS ESPECIAIS PARA A REDE QUADRADA

O procedimento acima pode ser aplicado a qualquer tipo ‘de rede cristalina. Neste
trabalho estamos interessados em gerar pontos especiais na rede quadrada e na rede cubica
simples. A seguir, apresentamos a seqiiéncia de passos necessaria para se obter um numero tio .
grande quanto se queira de pontos especiais para estas redés:

Na rede quadrada, os vetores unitarios da rede sdo: -

a=a(1,0) ; a=a(01) ; R=a(ln) , (A2.1)

enquanto que os vetores unitarios da rede reciproca podem ser expressos como:

E=2n(1.0) e 5=22(0,) | . (A22)
a a _

- _
A fungio A4,,(k) assume a seguinte forma para a rede quadrada:
R
An(k)=2cos[a(k,] +kyn)] . (A23)
Para o vetor R=d,=a(0,1) teremos A,,,(l?) =0 apenas se

> ' : ‘
An(k)=2coda(k,0+k,D)]=0 , ouscja k, =-E% . (A2.4)

De forma semelhante, para o vetor unitério R=a; =a(1,0) teremos A (k)=0 ,

apenas se
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- ' '
An(k)=2c0sla(k,1+k,0)]=0 , ousdja k, = % . (A29)

: -
.. . . T

Logo, o primeiro ponto especial no espago de momentos €: k; = —(%,%) :

T a

—) =
Agora, & partir deste ponto, a fungdo 4,,(k1) torna-se nula para todo R=a(l,n)

em que a soma | + » seja impar.
> =3 .
O primeiro ponto para o qual A4,(k1) ¢€ nio‘nulo ocorre para R :a(2 0) . Entdo

podemos determmar um segundo ponto gerador, usando 0 mesmo procedunento antenor Este

ponto € kz-— —( ) Este segundo ponto gerador anulara a fungdo Am(kz) para todos os

pontos R=a(l,n)  onde I+Tn ¢ impar.

- -
A partir de k; e ky podemos obter o conjunto de pontos especiais através da

relagdo (A.1.15). As operagdes T; para o grupo puntual da rede quadrada s@o quatro:
={(1,1;(~1,1(1,-1);(-1,-1)} . (A26)

Aplicando estas opera¢Ges aos pontos geradores segundo a eq. (A.1.15) teremos

quatro pontos especiais:

- @)
k’ :_(3 >%) > ki :_(%’%)
(A.2.7)
-3 NGy '
i yI"
ki =—(1 .3 , ki ==, 1
! a(4,4) ! a(4 4)

(2)
%
Na realidade, temos trés pontos especiais independentes , pois k; ¢ equivalente a
-3
ki , com os seguintes pesos:



IROI. L@ L3
T _®3 3 m_1 D =
ki —;(z,;{) L s ki o=k o=
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31 @_2
;’(—4_’4) > ai -

7 4 >

(A28)

_.) - .
A primeira regido na qual A,(k2) é diferente de zero ocorre para R =a(0,4) .

-
kz =

Neste caso,- repetindo-se....o.:. procedimento . .anterior, encontramos --novo -ponto gerador

_) .
_15(%,%) . Este ponto ¢ tal que anula todos os 4,,(k 3) para os quais Hn ‘€ impar.
a _

: -
Combinando-se este novo ponto gerador com os pontos especiais k; dados em

(A.2.8) através das operagdes de simetria:

> > -
kj = k;+ Tiks

berad . Blab B Idd
T A R AT
BNh B E0h B -2gd

(A29)

R
73?){(%,%) ,
PRI
=@

(Azlm
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Estes pontos, exceto os da primeira coluna, sdo equlvalentes dois a dois, o que nos

fornece efetivamente dez pontos especiais. Os quatro pontos diagonais _(8 8) tem peso

ajj =—llz enquanto os outros seis pontos ——(1— Ly . comiz J tem peso o = =.
. - o o
Estes conjuntos de pontos nos garantem que 4,,(k 3)=0 até R=a(8,0) .

Se quisermos obter um resultado ainda mais preciso deveremos encontrar um nbvo
ponto gerador _1:4 , € obter um novo conjunto de 64 pontos especiais que anulem A,,,(;r);;) até
R=a(16,0) . | |

Genericamenfe, para a rede quadrada, podemos obter quélquer mimero de pontos

especiais, dependendo da aproximagdo desejada. Se quisermos um resultado com uma precisio

e~ teremos que usar 2N _2.(2N -1y 1) pontos especiais. Cada ponto especial podera ser

3
222N

escrito na forma

, ondei<j e i,j=135.02Y-1) (A211)

. . ‘ 2
Ospontosem que i=j  terdo peso O = . enquanto que a.;; =2—NT] para -

2N +1
os pontos em que i#j. A partir destes pontos podemos construir uma rede de pontos especiais tdo

precisa quanto desejarmos.

Para a rede clbica simples, os vetores unitarios da rede s3o dados por:

d;=a(1,0,0) ; d,=a(0,1,0) ; @ =a(0,0,1) ; R=allnm)  (A2.12)

e o procedimento para obter os pontos especiais é 0 mesmo que o descrito para a rede quadrada.
Para ﬂustrar a preclsao do método, anexamos os resultados obtidos numericamente

paraa fungao
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(k)= — S , (A.2.13)
. ;1—%[cos(kxa)+cos(kya)+cos(kzq)] ,

definida para uma rede ciibica simples e comparamos nossos resuitados com os obtidos por

Watson (25).
~ namero pontos especiais f
120 1. 464 061
816 0 1.490289
59074 1. 503 346
45 760  1.500867
357 760 , 1.513 126

2 829 056 ' 1. 514 756 1. 516 386 (25)

Observamos que, com um niimero adequado de pontos especiais, podemos obter uma
aproximagao bastante satisfatéria para a fungdo, o que atesta a utilidade do método para a

avaliag@io de somas dentro da zona de Brillouin.



—t

0 % N oA Wb

o s e ek b eed e
e B A o S S =

BIBLIOGRAFIA

Binder K. e Hohenberg P. C. 1974 Phis. Review B 9 2194,
Binder K e Landau D. P. 1984 Phys. Rev. Letters 52 318.
Mariz A. M., Costa U. M. S. e Tsallis C. 1987 Europhysics Letters 3 27.

" de Moraes J. N. B. e Figueiredo W. 1993 J. Phys. Cond. Matter 5 3809.
* Continentino M. A. e Lins de Mello, E. V. 1990 J. Phys. Cond. Matter 2 3131.

Mauri D, School D., Siegmann H. C. e Kay E. 1989 Phys. Rev. Lett 62 1900.
Indekeu J. O., Maritain A e Stella, A. L. 1982 J. Phys. A: Math Gen. 15 1291,
Belanger D. P. 1992 Brazilian Journal.of Physics 4 283.

Imry Y. 1984 J. Stat. Phys. 34 849,

Chadi D. J. e Cohen M. L. 1973 Physical Review B 8 5747.

Cunningham S.L. 1974 Physical Review B 10 4988.

Zubarev D. N. 1960 - Soviet Physics Uspekhi 3 320.

Tyablikov S. V. 1959 Soviet Physics Doklady 4 604.

Callen H. 1963 Phis. Review 130 890. |

Mermin, N. D. e Wagner H. 1973 Phys. Rev. Letter 7 5212

Sykes M. F. , GauntD. S. e Glen M. 1976 J. Phys. A 9 97.

LieF.,ChenH. H. e Tseng H. C. 1988 Physical Review B 38 508.



18.
19.
- 20.
21.
22.
23,

24.

25.

Nightingale M. P. 1976 Physica A 85 -561.
Bienenstock A. 1966 J. Applied Phys. 37 1459.
Cardy J. 1984 Physical Review B 29 505.

PerezJ. F. ,Pontim L. F. e-Baeta Segundo J. A. 1986 Phys. Letter A 116 287.

Aharony A. 1978 Physical Review B 18 3318, _

Stinchcombe R. B. 1983 "Dilute Magnetism" in Phase Transitions and Critical
Phenomena. Ed. Domb e Green, vol 7, Academic Press.

Domb C. 1974 "Ising Model" in Phase Transitions and .Critical Phenomena.
Ed. Domb e Green, vol 3, Academic Press. | |

Watson G. N. 1939 Quart. J. Math. (Oxford) 10 266.

62



