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Resumo

Um cidlculeo da densidade local de ondas de spin na
vizinhanga da superficie de um antiferromagneto clbico de corpo centra
do € apresentado através da técnica da matriz transferéncia de Falicov
e Yndurain. O c2lculo é baseado no hamiltoniano de Heisenberg e apenas
interagoes entre primeires vizinhos sao consideradas.

Tres superficies sdoc utilizadas neste trabalho: (100), (110) e (105),
esta Ultima apresentando degraus, Em todas encontramos estados locali-
zados de superficie, mesmo sem incluir efeitos de relaxacoes ou recons

-~ - .
trugac na superficie,
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Introdugao

0 estudo das excitagdes magnéticas a baixas tempe-

raturas ( magnons ou ondas de spins ) para sélidos cujas propriedades
magneéticas se originam de momentos magnéticos localizados ( isolantes,
metais de terra rara ) sd3o feitos através do hamiltoniano de Heisenberg
ou algumas de suas variantes (1). No volume de um cristal estas excita-
‘gaes tem sido estudadas tanto para ferromagnetos como para antiferroma-
gnetos (2).
Entretanto tem havido crescente interesse pelo estudo das efeitos de su
perficies em cristais magnéticos (3,4,5,6). Este interesse se deve orin
cipalmente ao possivel efeito catalfiticoe de certas superficies magnéti-
cas (7).

De Wames e Wolfram (3) estudaram magnons de superfé
cies para ferromagnetos e antiferromagnetos, considerand; superffcies de
baixos Tndices de Miller, por exemplo, a superffcie (001) de um cristal
cubico de corpo centrado.

Neste trabalho, pretehdemos dar uma nova eniase nes-
ta superficie, na superficie (110) e considerar +amhém superffcies com
degraus, isto &€, superficies com altos indices de HMiller.

0 hamiltonianco utilizado para o cristal antiferromagneto tem a forma

onde: _
i,i' - indices relativesa posigao de uma célula primitiva con-

tende dois atomos
1,2 - nineros que indicam a sub~rede de spin para cima (f=1)

e a sub-recde de spin para baixo (4 =2)
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J(il,i'2) - interagdo de troca que se restringe apenas aos pri

meiros vizinhos
h - campo de anisotropia

Para o cilculo da densidade espectral de magnons u~
tilizaremos o metodo da matriz transferencia (8;9). Neste método parti-
mos da representagéd de um eristal com uma superficie como uma colegao
de camadas, empilhadas numa diregao perpendicular & diregao média da su
perficie. Como cada camada possui uma simetria translacional em duas di
recoes paralelas a superffcie, podemos fazer uso do teorema de Bloch ﬁé
ra construir fungoes de ondas das excitagoes caracterizadas por um vetor
de bnda ? bem definido.
£ faéil mostrar que o hamiltonianc do sistema n2o mistura fungoes de on-
das de diferentes-;'s na mesma e diferentes camadas. Desta forma o pro-
blema se reduz a uma problema uni-dimensional, na diregao perpendicular
a superficie.

No capitulo I mostramos a parte geometrica referen-

tes as superficies (100), (110) e (105).
No capitulo II descrevemos o mecanismo da funcao de Green e o calculo
da densidade de estédé.
Nos capftulos III, IV e V calculamos os elementos de natriz para as su-
perficies (100}, (110) e (105) e discutimos os resultados obtidos atra-

vés dos calculos numéricos.

No capitulo VI sao apresentadas as conclusoes referentes ao trabalho.
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CAPITULO I

Geometria
A primeira parte do problema & puramente geométri-
ca e cénsiste em escolhida uma superficie, determinarmos os vetores pri
mitivos e classificar os plaﬁos. Lembremos que uma rede cibica de corpo
centrado, pode ser aividida em duas sub-redes simples cdbicas interpene
trantes, de tal modo, que todos ©os primeiros vizinhos de um atomo de
- uma das sub-redes pertengam a outra.‘

z
1.1 Superficie (100)
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Consideremos o cristal clivado ao leonpgo do plano
(100), isto &, perpendicularmente 3 direcdo [170}. Em uma vista frontal

ao longo da diregao [IOG] temos o seguinte arranjoc para os spins.

0 0 ¢ 0 )

otl ] e e (]
{001} o 0 0 Fig., I.2
T,
L] L) 4] 'Y [ ]
0 o o 0 0
. e

» ] - . .
Na figura acima circulos abertos (O ) indicam dtomos

en uma sub~rede e circulos fechados (@ ) indicam dtomos na cutra sub-re-

de. Js vetores t, e t, sao oS vetores primitivos da rede periddica bi-di
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mnsional correspondente a clivagem do cristal na superficie (130).
Notemos que esta superficie contém apenas atomos de uma mesma sub-re-
de.

Uma vista do plane (001), corte transversal do cris

tal semi-infinito, mostram os spins com o seguinte arranjo.

ot 0 0 2 0
-] [ ] © . ]
Fadl
0 o 0 ' g 0 _
[100] | . Fig. I.3
& [ ] ’f'; L
o ) 0 0 ) 0
[ ] [ ] [ L [ ]
0 0 ) 0 0 0
—_—

fo10]

Na figura acima indicamos as camadas que,’peri&dici
mente empilhadas, reproduzem o cristal semi-infinito. A célula primiti-
va em uma destas canadas possuem dois atomos. O vetor t2 € perpendicular
ao plano da pagina e, portanto nio esta indicado. Através do sistema de
eixoc’ escolhido podemos localizar os spins em uma mesma célula através

dos vetores

v

(J
-} (=1
1 - 2(1,1) 2 - 2(0,0)

0Os planos sucessivos estac deslocados de:

—
o=

(1,1)

rol

A zona de Brillouinn para a superficie (100) & um

quadrado de lados 2M/a e 2fi/a onde "a" € o pardmetro da rede,



I.2 Superficie (110)

: Fig. 1.4
|
¢ — )
I’L—“ - v
/s’ Y

Consideremos o cristal clivado ac longo do plano
(110), isto &, perpendicularmente a direcio [110]. Em uma vista frontal

ao longo da diregao ffIO] temos o seguinte arranjo para os spins,

4] A - l¢] A o] &
A e * A » F.S [ ]
t, Fig. 1.5
0 & F'y o &
fo01]
&H — L J oD &
q;
2+ A ] F'Y (»] A (0] F'y

—_

[T10]

onde:

corresponde ao spin para cima (* = 0) da camada n=0

O

@ corresponde ao spin para baixo (§ = @) da camada n=0

& corresponde ao spin para cima (¢+=6) da camada n=1

4 corresponde ao spin para baixo (=4 ) da camada n=1
De uma maneira geral, para nspar temos um arranjo de spin ideéntico ao
da camada n=0 e para n=impar um arranjo de spin ideéntico ao da camada
n=1.

Os yetores-¥l e‘?; sao os vetores primitives da re-

de periddica bi-dimensional correspondente a clivagem do cristal na su

perficie (110). Notemos que esta superficie contém dtomos misturades,

isto &, em umi mesma camada temos spins da sub-rede de spin para cima
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e spins da sub-rede de spin para baixo.
Atraves do sistema de eixo cartesiano convencional

- - - -
podemos localizar os spins numa mesma celula atraves do par de vetores:

-Ql

-—
I~

7
-}
(0,?) 5 ° 2( 2,1}

ol

‘1

Uma vista do plano (001), na direg3o do corte trans

versal do cristal semi-infinito, mostram os spins com o segulnte arran-

0.
Fig. I.6

o) [ 0 o o ® Y] ) 9
n=0

° O __Ee 0 ] 0 * 0 ®
[110] 1 =1

0 ° 0 ] 0 & o e 0
=2

¢ 0 ¢ 0 ¢ 0 9 0 %

—_————F

(T10]

Nesta figura indicamos as camadas gue periodicamente empilhadas, repro-

duzem o cristal semi-infinito., 0 vetor t, e perpendicular ao plano da

2
pidgina e portanto n3o estad indicado,
A zona de Brillouin para essa superficie e um re-

tangulo de lados 2™ /(a 2) e 2M /a, onde "a" & o parametro da rede.



I.3 Superficie (105)
Consideremos o cristal clivado ao longo do plano
(105). Uma vista frontal ao longo da diregao fDOI] mostram os spins com

o seguinte arranjo.

Fig. I.7
0 o o ) o 0
° ° . |
fo10] T 0 3 0 0 o
t1 (] ° L]
o o #0 3 0

t2 '

o . ° [100]

Na figura acima os spins da sub-rede de spin para cima (Q ) encontran-se
defasados dos spins da sub-rede de spin para baixo (@) de uma altura i-
gual a metade do parametro da rede.

Os vetores t, e t, sdo sé vetores primitiyos da redes periddica bi-dimen=

sional e tem componentes dadas por:

al5505-1)

[ns
t

+
1t

all;1530)

A zona de Brillouinn para a superficie (105} & um retangulo de lados da-

dos por 2% /a e 2% /(5a), onde "a" € o parametro da rede.

Os degraus seraoc formados de acordo com a figura

mostrada na pagina sepuinte,



Fig. I.8
01 03 o?/
LT 4 s % %0 "7
{oo1] 5 o 01 107 94 Q4 o )
° o . ° ¢ . A °
0 0 'o/ Zo o 0 o 0 2
. L . ® ¢ * ) ® L
0 o OZ /o 0 0 0 o o/
0 ° . . s / 9 L] . e
;o o o o 0 0 /0 0
® . .
- ]

(100}
Na figura acima, dentro da célula primitiva temos na:

sub-rede de spin para cima (O ) os spins rotulados por
= 1,3,5,7,9,11 : -

sub-rede de spin para baixo (8 ) os spins rotulades por
= 2,4,6,8,10,12

Na camada do terrago (topo) afomos 3,5,10,12 tem o numero de primeiros
vizinhos igual a quatro. Os atomos 1 e 8 tem © nUmero de primeiros vi-
zinhos igual a seis.e os atomos 2,4,6,7,9,11 com o nimero de primeiros
vizinhos ipual a oito., Todos os étomos na segunda e camadas subsequen-
tes estao completamerite coordenados, isto ék tem o numero de primeiros

vizinhos igual a olto.
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CAPITULO I1
1121 - O hamiltoniano e o estado fundamentql

0 modelo mais simples para um cristal antiferroma--
gneto tem duas sub-redes equivalentes e interpenetrantes com spins i-
guais, onde os spins destas duas sub-redes tendem a se alinhar em dire

¢oes opostas.

O hamiltoniano que vamos utilizar € o hamiltoniano
usual de Heisenberg adicionado de um campo magnético ficticio o qual
—assume diferentes direcdes, isto €, no caso em que os spins estdo para
cima esse campo tem a direcao do eixo z no sentido positivo ¢ para o
caso do spin para baixo o sentido negativo do eixo z. Este campo e de-
nominado campo de anisotropia, e € portanto sempre paralelo a direcao
do spin local. O hamiltoniano tera entdo a forma:

—o
S.

o z
M= 27 JGL,1'2)S,. 800, - 200, 7(55) - Siup) g
i

i1’

onde J(il,i'2) & a integral de troca entrc spins localizados mais pro-

ximos. Esse termo & o que da origem as excitacgoes de baixas cnergias,
denominadas magnons. No caso do antiferromagneto, com a definicio aci-

ma para Il e¢ssa integral de troca ¢ positiva.

-4

— —t - . .- e
S.11 (Si'ch o operador momento angular de spin para a posicgao Ri (Ri')

sobre a sub- rede 1 (2).
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i Uma das dificuldades no problema do antiferroma-
gneto ¢ que o estado fundamental ndo & conhecido exatamente. Uma esco-
lha possivel para o estado de minima energia & dado pela configuracgzo
da figura II.1. Neste caso os spins das sub-redes i e i' s3o exatamen-
te anti-paralelos um en relagao ao outro e este estado & denominado es
tado fundamental de Neel.
— - - -
S., e 5., sao vetores classicos

il i'2

‘e pelo fato de J(il,i'2) ser positivo e simples de ser explicada.

Essa hipotese no casc de supormos que

No caso quantico essa situacdo ja nio e tao simples pois agora o esta-
do fundamental do sistema deve ser um auto estado do hamiltoniano e no
caso dO'antiférromagneto isso nao acontece. Podemos observar esse fato
expressando o hamiltoniano em termos dos operadores de desvio de spin

S* e $”, definidos por:

st* = sX + igY
jv jv v
' 2.2
sT = 8% . ;8Y
v Jv jv

onde i =V-1.,
' ' Substituindo entao na equacio 2.1 os operadores de
desvio de spin dados pela equagiao 2.2, encontramo$ a seguinte expres-

sao para o hamiltoniano:

-3 2 .z 1 .+ - - ot
" H = J(i1,i’ S..5, —(S. S S..° -
2/ JGLA 2){ 11°%2 T2 GBS gilgi'z)}
ii!

- z ez
Zf‘hmZT(sil 5527
i

Portanto se operanos com o hamiltoniano dado
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pelé equacao 2.3 no estado indicado pela figura II.1 vemos que nao

obtemos o mesmo estado pois agora o termo S;SE. faz 31, sofrer um des-
vio para cima e'gi um desvio para baixo, de maneira ﬁue o estado fun-
'damental contém uma mistura de estados de varios desvios de spins.
Essa dificuldade do estado fundamental de Neel no antiferromagneto &
contornada quando supomos que o estado de Neel € um auto estado do
hamiltoniano. Neste caso teremos:

-+ v-1 -
Sz(“._lzs\rﬂn-k-'f7 = (_1) Sll’l,k.lf? 2.4

I11.2 - 0 hamiltoniano e a equacao de movimento para a funcao de Green:

Cristal semi-infinito

Vamos agora calcular a funcao de Green referente a
superficie do cristal e para isso vamos tomar como base para a solugio

do problema o seguinte ket:

-0
\n,?j.vy = L ST, v 2.5

Vs e -

- -
- 1ndice referente as camadas
- vetor bi-dimensional relativo a posigao do spin

. ‘
- 1ndice que rotula as sub-redes

0 sinal - (+) se aplica a sub-rede T(})
Supondo que a estrutura do cristal permanecga pcrié

dica na diregao media paralela a superficie, podemos definir estados

de Bloch na fornma:

— 1 T 3
\n,k.,\"?= 1 elk'(rj + nv)l.n,rj,xf> 2.6

W
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- onde: __,
Q}“;- vetor bi-dimensional relativo a diferenga de fase dos

spins das duas sub-redes

N - nimero de spins em cada camada -

Vamos agora definir o operador S em fungio desses

estados de Bloch atraves da equagdo:

el
T LY
— -— ]_k.(r- + ) )
=4 j nv :
S(.Xw) =% 7 e S(r,T;.V) 2.7
¥
onde a transformaciao inversa e dada por:
— ﬁf
-0 -ik. + — —
ST == T U IS0 R 2.8
3 N

k

onde utilizamos a relacao:

Vamos agora expressar o hamiltoniano em termos destes novos opcradores.
Logo na equagao 2.4 encontramos para o caso em que estamos emn uma mes-

ma camada (n = n'), a seguintec expressao:

H aZ{EZJH(R)S(H,—E.I).S(n,-k,Z) -
Rk ' 2.10

-2 p,h VN /5 s mx 1) - s (n.—k.zﬂ}
k

. = i ——y —
- L iy
e =Z J(‘En) e lk'(rnl Ynz *&4) z.11

n,

onde:
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2,12

0 hamiltoniano H1 e denominado de hamiltoniano intra-plano.

No caso de estarmos lidando com camadas diferentes,

isto €, n # n', teremos a seguinte expressio para o hamiltoniano:

- ik (T AN iRl (r
ZZZ ZJ (nF | NEP 1k.(rn+|nl) ik .(rn,+’rn,2)
L- & S '
n kr — — - 2.13
nti’:n? S(n,k,1).5{(n",k,2)
Definindo
| 2 =T -7’
et Tn T 2.14
ol -4y -t
T = a
J(nrn,n rn,) Jnn.( nn') 2.15
‘Encontramos para H a seguinte expressao:
D PN U N A
ZZZ [__nu- nn Ze i(k+k )'rn o 1}"inl+1k - { nn fr '2)
N N
r
- T - — — —
e M S(n,k,l).S(n',kin] 2.16
Aplicando a condigao
—p k,-k'
T
n
na equacgao 2.16 encontramos
2 Z 23 (L)S(n %,1).5(n",-%,2) 2.18

-t

- -, -ik. (¥ .-V, .+8
J (k) = 7 J (2 e SESRIER AR 2.19
nn'

onde: nn'



0 hamiltoniano total sera dado pela soma do hamilto-

niano intra-plano H, mais o hamiltoniano inter- plano H

1

ZZ{ZJ (k]S(n k 1).S(n “x ,2)-

_z};h {- [S (n,%,1)-S%(n, k,Z]]}+ 2.20

2

+ZZ 27 ,(E)S(n,'f,l).S(n',fi'c.z)
nn
n.
Vamos agora aplicar o formalismo da funcao de Green
exposto por Zubarev {10):

+ - = + - + <dlg* -
WSt 5T >y 4[smv,sm'r:]7 [sm,n]]sm'v_'ﬁ 2.21

my n've

Portanto devemos no hamiltoniano encontrado na equacac 2,20 utilizar os
operadores de desvio de spin definidos pela equacio 2.2.
Feito essa operagao, introduzimos as regras de comutagoes para oS opera

dores S¥ ¢ 87, dadas por:

[ o+ - _ A
[_smr,sm|w] =§ o 6'“,.22
2,22
s* ,s52 = - Iy s*
'[ mv m'r'] SEm'V'T‘ n

¢ a relagao

[a.BC] = [A,B]c + B[A,C_] 2.23

Podemos agora encontrar o valor do comutador do ope-

rador S* com o hamiltoniano dado pela equagao 2.20, utilizando as equa-
goes 2.22 e 2.23. Logo, feitos os cdlculos encontramos a seguinte expres

sao para c¢sse comutador
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[S+(n,k.\f).l-l] -

Z Z 2J (q)‘{vl[s (n, L+q v)S<(m, q 2)+

st (n, k+q 18" (n,-d,2)-2 poh NC-" (m Ko, n](s“ '
1 b + o z — —p

Lls®m,q 08" %G8 (0,7, 18" (T4 -

'2f°haN S (m,k+q.\f)]5v,2}£nm *

+ 23 (@ 2[-5T (. %+T, rsF ', -4, 2)+
72 O

+S%(m,k+q, )S (m',-ﬁ,z)]éném,»f

+§1-"-Es tn, @ 18" (n,E-q.0)+8T n, 3 08T (L Fa0 | 5, 8 }
N

Podemos agora encontrar a equagao d¢ movimento para
a funcao de Green através da equagao 2.21. Encontraremos para essa e-
'quagéo dé movimento uma funcao de ordem mais alto em <<SZS+,S->>.
Essa por sua vez contém uma funcdo de Green de ordem mais alta de ma-
neira que obtemos uma serie de equagoes de movimento. Esse prohblema &
resolvido atraves do metodo dé desacoplamento de fase aleatoria propos
to por Bogolyubov e Tyablikov (11) para o caso de spin 1/2.
Neste desacoplamento a correlacao entre as fases da componente z e das

componentes transversais do spin sdo desprezadas, isto e,

¢ sPst . sTO7 = ¢sTsust 5o 2.25

Para o nosso problema definimos a fungio de Green pela cquagao:

~ l -
Sty = 1)V LSSl Sh e 22
nn’ 25

e considcramos: ) V-1
< st kwv)> = (-1) TS 2.27



16

Portanto atravées das consideracOes acima mencionadas, encontramos para

a fungao de Green a seguintes expressoes:

.a - para a sub-rede de spin para cima

[w - 1111('123]51"'[12,1»*) =5 +? niZg2V' (% W
nn nn' nn' ¥yv'

nmm

b- para a sub-rede de spin para baixo 2.28"

-—

(i(' W) =£nﬁ‘5w' _Z IIZlGh’?'(k,W)

nr: mn

[ ]
[+ sz(k) r”

onde: _
11 = -
H k = 2 N 2 0)s J 0 = Hll(x
() Jlfn_ o+ 23 (0)S ZZ (08 11 (i
H2 (k) = -2J (-%)S = )
nn n nn
nll(y = o = H2Z2(X)
nm nm
nllgk) = -23  (-1)S - H~2(k)
nm

nm



17

I1.3 - Densidade espectral de estado

A distribuigao de energia da excitagao de um magnon

- - -
de vetor de onda k, localizado em uma camada n, e dada pela equaciao:

o = -.Tl?zmzénj‘c,f]e(wqo*)\n,i,w} 2.29
nk 4 '

onde G(W+idj ¢ o elemento de matriz da funcio de Green, definida na se-
cio II.2.

A densidade local de estados € obtida atraves da den
sidade espectral de um magnon definida pela equagao 2.29, fazendo uma

soma sobre toda a zona de Brillouin do vetor de onda bi-dimensional k,

isto é:
W) =34 (W) 2.30
g)n N zig;k
k

Onde N & o numero de células primitivas em cada camada.

A escolha dos pontos na zona de Brillouin deste ve-
tor k sera feito atraves do método de Cunningham (13).
Este método nos permite fazer uma amostragen dos pontos mais significa-

tivos na zona de Brillouin.

I1.4 - Funcgao de Green referentes as camadas

A densidade local de estado de onda de spin para ca-
da celula em um cristal € dada pela equagﬁb 2.30, onde a funcao de Green

obtida na secao I1.2 & dada por:
6= = 2.31
Rescrevendo essa cquacao cm forma de um produto, encontramos:

ZG-H1G = 1 T
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Atraves da equacgao 2.32 podemos encontrar a fungao

de Green referente a cada camada da superficie clivada necessaria pa-
ra o calculo da densidade de estado.

Para a camada no topo do cristal teremos a seguinte equagao:

Z0 kil ZGlo,k> I + <0,kIHGl0,k>

i

I +/ <0,klHIn,k><n,ktclo, k>
)i

onde os elementos de matriz indicados correspondem a matrizes de dimen
soes dadas pelo numetro de atomo dentro da célula primitiva. No caso
mais simples, essa dimensfio & igual a dois, de forma que os elementos
de matriz da matriz <O,k|G|0,k> , SAo0: ‘
0,k,1i610,%k,17 £0,k,11GI0,k,2 2

& 0,k{Gl0,k> =
£0,%,21G10,k,1> £0,k,21G10,k,2 >

Efetuando agora o somatorio da equacio 2.33 e lembrando que no nosso
nodelo estamos considerando apenas interacoes entre nrimeiros vizinhos

encontramoes.
‘2 C0,kiGl0,k> = T + <O XIHIO,k><0,k[GIY, k> +

+ 0, kM1, k><1,kIGI0, k>

NDefinindo:

G <o,kiclo, k> G
00 10

{1,k1GH0,k >

"

H 0, kIH 0, k> H 0kl 1,k 7

00 01

0

podemos escrever a equacho 2.34 na forma:

(z2-1_ ) =1 + H_ G 2.35

00 0} 10
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Aplicando um cilculo identico para as outras camadas

encontramos uma série de equagoes matriciais denominadas de equagoes de

Dyson, dadas por:

(Z-H )G =H G + H G
- 11 10 10 00 -12 20
(Z-H )G =H G + H G
22" 20 21 10 23 30 2.36
- = G + H 1
(z Hnn)GnO Hnn--l n-19 nn+1Cn+10

Devido ao nosso modelo de interacoes, encontramos:

H = H = s s e s s s e = }{ = l‘i
11 22 nn

1 = = Ta e e =

}01 H12 HZS Hnn+1

H = H = I‘-l s e s e = H
10 21 32 nn-1

A solugido do sitema dc egquagdes matriciais ¢ obtido

atraves da tecnica da matriz transferencia (8,9). Essa matriz transfe-

rencia & independente de n e & definjda atraves da equagio:

. T = Gn+1m

Gl’ll’ﬂ

ny mn 2.37

Substituindo ent2o a matriz T definida pela equagao 2.37 na equagao

2.36 encontramos a seguintec expressao para a matriz transferencia:

2
H T" - (Z-1)T + U = 0 .38
01 ( ) 10 2

Essa equagao nos permite encontrar uma solug¢io para a matriz T, de manci
ra que a solugao da fungdo de Grecn para a camada n = 0, sera dada pela
cquagio:

e (7otiey -]
Gyo = (2-H-H T 239



20

De maneira similar encontramos para a funcgao de

Green referente as camadas n = 1,2 as seguintes equagoes:

1

Gyy = (Z-H-H g (Z-H ) Hy -Ho T) 2.:40
G. = (Z-H-H, (Z-H-I__(Z-H Slﬂ L moT
23 ( 10 10 00 01J 01 01 )

A funcio de Green para o volume (n»c) € obtida de maneira idéntica, a-

penas observando que dependendo da superficie clivada em que estamos

trabalhando € necessirio definir mais uma matriz transferencia.

0 valor da fungao de Green no volume & entdc dada pela equagao:

. 1

x1im G = (Z-H S-H_ T

lwlim nn ( 10 01 ) 2.42
n~ 9%

onde a matriz S satisfaz a equagao matricial:

2
i 82 - (z-MS -H__ = 0
Hio (z-m)s -H,, 2.43

Para o caso em que as matrizes envolvidas tem dimen

soes pequenas, a matriz transferencia pode ser obtida de uma maneira

- + - - . + .
analitica. Em caso contrario utilizamos para encontrar a matriz trans-

ferencia um método numcérico iterativo.
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CAPITULOD III

I
|
Superficie (100)

ITI.1 - Cilculo dos elementos de matriz para a superficie (100)
Através da equagdo2.28podemos encontrar os elemen-

tos de matriz referentes as camadas representadas pela figura I.3.

Iremos desprezar nesta equagao o campo de anisotropia assim como a ener

gia do estado fundamental. As matrizes envolvidés no calculo da densi-

" dade de estado sao dadas abaixo.

EO =-U
HOD = 3.1
U -E
r - i
. ]
3.2
U -E
10 0
HUl = : 3.3
U 0
0 =i
0 0

1

onde: g = 2Js()

3
1

2J5(8)

o
1

2JS ucqs(kxa/Z).cos(kanZ)
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1TI.2 - Calculo da matriz transferéncia

Vamos agora encontrar uma expressaoc analitica para
a matriz. transferencia referente a superficie (100). Como foi mostrado
na segdao ITI.U4 a equagao matrieial para a matriz transferéncia é dada
por: _
Hgy T2 = (Z - H)T + Hyg = 0 3.5
Substituindo as matrizes H’HOl‘Hlo por seus elemen-

tos de matriz definidos pelas equagoes da segao I1I1.2 e colocando a ma-

triz T na forma:

encontramos © seguinte sistema de equagoes:

Uti+ Ut2t3 - (w+E)t3 + Utl = 0 3.6
Ut,(ty+t, ) = (W+EDt, + Ut, = O 3.7
(W-E3t; + Ut, = O ‘ 3.8
(W-E?t2 + U, + U = 0 3.9
Através das equacOes 3.8 e 3.9 encontramos
t3 = (E—W)tlfU 3,10 t2 = U(l+t4)/(E-W) 3.11

.Substituindo as equagoes 3,10 e 3.11 na equacao 3.6 encontramos

2 a2 _m2y 2y .
U tl(tl + tu+2 +{1] TY/U™y = 0 3,12
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A equagio 3.12 tem duas solugdes:

t, +t, + 2+ w2 - E5H? = g 3.14

1 b

A solugdo que tem significado fisico para o calculo da densidade de es-
tado € a ecuagao 3.13. De imediato encontramos entao tl = 0 e através
da equagao 3.10 obtemos t, = 0.

Substituindo agora os valores de tyetjea equagao 3.1l na equagao 3.7

encontramos a seguinte equagao do segunde grau para tu

2

z _ (Ez-wz—ZUz)tu + U = D 3.15

th

A solucdo desta equagao do segundo grau é dada por:

£2-2 - ou?tVr2ou2o2u2) 2oy

.16

73]

Substituindo o valor, de t, na equagao 3.1l encontramos para o elemento

de matriz t, o seguinte valor

2

£2u? + ViE2on2-202y 2. yu? 3 17

2 2U(E-W)

Obtemos assim os elementos de matriz para a matriz transferencia.
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I17.3 ~ Densidade de estadoc no vdiume do cristal

A densidade de estado € obtida atraves da equagao

Q (W = -—};Imz ¢n Rk vleeio) n K. v >
nk 7

' o - - \ ! » 3 - v
Nesta equagac a matriz G(W+i0) deve conter uma parte imaginaria na ener
gia. No nosso caso essa parte imaginiria serd dada através da matriz
transferencia ja que na segao II1.2 encontramo:s que seus elementos de

matriz no intervalo:

vy i eieau?y o aL1s

tornam=se imaginarios.

Nesta sec¢ao estamos interessados em calcular a den-
sidade espectral de estado para o caso e qQue o ninzro de camadas tende
para infinito, ou em outras palavras querenos calcular a densidade de es
tado no volume do cristal.

A equacao matricial para a fungao de Green devido a secao II1.4 & dada

por

(h_H)Gnn -t HOIGn+in * ”lﬂcn-ln

’ - . - . + - .
No casc desta superflcie nac podemos aplicar a matriz transferencia pa-

ra a fungao de Green G devido a equagao 2.38, Logo devemos definir

~1l,n’

una matriz transferéncia para essa fungao &de Green na forma:

Gn—ln

S = =
Gnn
Neste caso obtemos uma equagao matricial para a ma-

triz S dada por:

S? - (u-H)S + H = 0 3.20

Hio 01
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: Fazendo um calculo identico ao da matriz T encontra.
mos que a matriz S tem a seguinte forma:

= 5 = 0
*2 4
2_w2t 2_w2 2_wl_anl
. . E-w JE2-w2) (E2-w2-402) 321
2 ZU(E-.'W)

g2_w2-202+ \/(£2-w2) (E2-w2-4u2)
s =
1 . 2u°

Substituindo entao as matrizes T.e S por seus elemen
tos de matriz na equacao 3,19, encontramos para a densidade de estado no

volume a seguinte expressao:

2W E2-w22iV(E2-w2) (4uZ+w2-12)

(W) = = Im
ol NeeZ-w?y  au?+ w2-g2:iV(EZ-u2) (4ulsnwl-gT)

3.22

onde i = V-1. Como vemos temos un problema quanto a escolha do sinal da

2y . : . : :
). 0 sinal correto & obtido quando inte

raliz complexa J{Ez—wz)(gz_w2-4u

gramos a equacao 3, 22na banda de energia. No caso da densidade de esta-

do no volume, devido ao fato de que cada spin ter o numero de primeiroes

vizinhos igual a oito, teremos uma simetria frente a uma inversao tempo
; para

ral em relacao as duas sub-redes, de maneira queos limites de integra-

gao sera suficiente considerar apenas os valores positives da energia.

Portanto o intervalo de energia para a integracio da densidade de esta-

do no volume sera:

(F%-4U0%) < W < E
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f

Imppndo entio a condigao:

- @

S? (Widw = 1 3.23

encontramos que o sinal positivo na frente da raiz complexa

JIEZ—WZJ(EZ—WZ-4U2) e o que tem significado fisico para o calculo da den
sidade de estado no volume., Através desta escolha € facil encontrar a

equacgao:

o () = Al 1 3.24

A co A VeZ-w?) (auZ+wZ-E%)

onde W obedece a equagao 3.18.
Podemos tambem obter uma expressao analitica para a densidade de estado
na camada n = 0. Utilizando entdo as equacoes 2.28 e 2.40 , encontramos

apdés alguns calculos a seguinte expressio:

S) (W) = \/(EZ—WZ) (4U2+NZ-E2)((1\T_4)2,U2J < e
"0 21 U2 (U2 (E-W)+4 (W-4) (W+E) ) =

onde W obedece a ecquacdo 3,18 . No calcule da densidade de estado dado
pela equacgao 3,623, encontramos um polo cofresponaente a um estado de

superficie dado por

W (k) = 2{cosz(kxa/2)cosz(kya/Z)—h 5 2

+\/9+cos4(kxa/2)cos4(kva/ZJ-lﬂcosz(kxa/Z)cosz(kya/Z)

111.4 - Estados de superficies ¢ conclusoes

Pela figura 1.3 cncontramos que na primeira camada,

n =0, onumero de primeiros vizinhos para a sub-redec de spin para cima
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€ igual a quatro. Devido a este fato € de se esperar que exista um esta-
do de superficie para energias proximas de W = 2JS(4). -

Uma outra caracteristica desta superficie € que ca-
da plano atomico paralelo a ela possuir spins apenas de uma das sub-re-
des. Em particular, a propria superficie possui spins de apenas um tipo.
Portanto frente a uma inversaoc temporal a superficie niao permanece
-.+.- invariante, pois ha uma troca de sinal do spin.

Resulta disto que ao contrarioda situacao do volume a densidade de esta-

do nao € uma fungiao par da frequencia e precisamos considerar todo o in-

tervalo de energia, isto e:

2JS(-8) < W £ 2J5(8)

A invariancia temporal de todo o sistema €, no entanto, preservada pois
0, (W) =€, (-W), onde Qr () € a densidade de estado, em qualquer camada, -
quando a superficie possue apenas spins para cima (para haixo).

No calculo numérico para a densidade de estado uti-

lizamos os seguintes pontos na zona de Brillouin devido ao método de

Cunningham, - Ry

P §i/o

&

Vi

sy ..
Y e fie U1

R IIA

Na tabela 1 indicamos os principais resultados para

essa superficie. Nesta tabela s3o dados os valores da energia em unida-

des de 2J5§ para o inicio da banda de energia dada pela equacgio

_ 12 2
Wb = I: -4l]
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Também ¢ dadoc o valor da energia em unidade de 2JS para os estados de su
perficies fora da banda, atraves da equagio 3.26 , e tambeém os pesos
dos estados de superficie referente as camadas n = 0,1,2. Esses resulta-
dos sao para os pontos na zona de Brillouin indicado pela figura III.1,

Nesta tabela observamos que quanto mais afastado o
estado-de superficie se encontra do fundo da banda, mais rapidamente Eg
tes estados decaen.

Um histograma do niimero de estado de superficie em

funcao da energia € mostrado abaixo.
N

s W o A A an

-ﬂ— 'W

R N T |
Os graficos 1 ate 4 sao referentes a densidade local

de estado em fungio da energia. Essa densidade foi calculada através dos
dez pontos de Cunnigham mostrados na figura III.1.

No grafico 1 temos a densidade local de estado referente a camada n = 0
e nele observamos picos para as energias dos estados localizados mostra
dos na tabela 1.

O0s graficos 2 e 3 referentes as camadas n = 1,2 mostram o comportamento
da densidade local de estado quando penetra-se noe cristal.

Observe que os picos cncontram-se bastantes atenuados e a densidade de

estado ja apresenta caracteristicas do volume, como mostra o grafico 4.
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TABELA 1
K 1/8 3/8 5/8 7/8
Ay
W = 2.1861
W 1.4037
i 0.45
0.27
0.11
W 4.6301 5.7802
W 2.6719 3.1744
!
32 0.89 0.96 i
0.10 0.04 '
0.01 0.00 '
wb 6.7080 7.0953 7.6094
W 3.5412 3.6842 3.8673
378 0.539 0.99 1.00
0..01 0.01 0.00
0.00 0.00 0.00 t
: E
W, o= 7.8522 7.%8940 7.9529 7.9042
ws 3.9504 3.9645 3.9843 3.9981
RIE 1..00 1.00 1.00 1.00
0.00 0.00 0,00 0.00
0.00 0.00 0.00 0.00
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CAPITULO IV
i _

V.1 - Calculo dos elementos de matriz para a superficie (110)

Atraves da equagﬁoz.zs podemos encontrar os elemea

os de matriz referente as camadas representadas pelas figuras 1.5 e
.6. Iremos desprezar na equacao 2,28 0 campo de anisotropia assim co-
0 a energia do estado fundamental.

s matrizes envolvidas no calculo da densidade de estado sao dadas a-

naixo:
EO -V
HOO =
v -E,
E -V
H = 1.1
V -E
0 -1 -
H -=H =
01 10
U ]
mde:
' E, = 2J5(6)
E = 2J5(8)
U(k) = ZJS.Zcos(kya/z)
Vik} =

2JS.4Cos(kaEa/2)cos(kya/Z}
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1v.2 - Calculo da matriz transferencia

Encontramos na segao IV.1 que a matriz H e igual

01

de maneira que a equagac matricial para a matriz transfe-

a matriz H

10
rencia tem a forma:
2 =
HOlT - (Z-H)T + H01 = 0 4.2
Multiplicando a equagao acima a esquerda pela matriz Hai encontramos:
™ o g lizamr + 1 = o0 4.3
01 *

Uma‘maneira de encontrarmos uma expressac analitica para os elementos
de matriz de T, & utilizar o mesmo calculec da superficie (100). Uma
outra maneira & procurar diagonalizar a equacao matricial (valido ape-
nas quando a matriz H,; tem inversa) dada pela equacao 4.3,

Para encontrar a matriz M que diagonalize a equacao 4.3 definimos

T' = M7 ITM 4.4

-1
B = M "Hpy, (Z-H)M 4.5

Escrevendo a equagao 4.3 em termos das matrizes T' e B encontramos:

T'2 -BT' + I = 0 4.6

Para.encontrar a matriz ! basta encontrar os auto-valores e 0s auto-ve
tores da matriz “01(2-”)' Substituindo ¢ntiao os valores dos elementos
de matriz dados na equagido 4.1 e apos efetuar os calculos, encontramos

que a matriz M tem a forma:

E + W VE + W

VE - W —\/E - W

Moa o
V2E
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Podemos agora encontrar os clementos de matriz da

matriz T' atraves da equagao 4.6. Encontrada a matriz T' utilizamos a
equacao 4.4 na forma inversa de maneira que apds efetuado os calculos

encontramos os seguintes valores para os elementos de matriz da matriz T

Al 1
- rZVfJ(VEZ-WZ—VZ)2-4U;m&qﬁz—w2+v2)2—4uz
4U

11 22

2~/E2—w23/(»/E2—w2-v2)2—4{12:»/(\/E2-wz+v2)2-4u2f=_v'_~u 4.9
ti, ~ 4u E-W t

. o JEN
21 T ti2\iTy ' 4.10

IV.3 - Densidade de estado no volume

A densidade espectral de estado no volume para a

superficie (110) & uma densidade projetada ao longo de uma direcdo per
pendicular a diregdo média da superficie. A maneira analitica de encon
trar essa densidade de estado ¢ idéntica ao da secido III,3.
Aﬁenas'lémbramos que devido ao fato das matrizes }hl e ]HU serem igunis
as equagoes matriciais para a matriz T e a matriz S siao iguais de manci-
ra que pa}a essa superficie, em particular, so necessitamos definir a
matriz transferéncia T. Portanto a equa¢io matricial para a funcio de
Green no volume tera a forma:

lim G = (Z-H-2H__ 1)1 4.1

s 50 nn . 01

Outro fato a mencionar ¢ que devido termos encontra
do na sccgao IV,2 os elementos de matriz de T com duas raizes complexas,

teremos duas bandas de energia, dadas pelas ecquacoes:

Wy = VEZ- (2uev) 2 4,12
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; W, = VEZ-(2U-V)2 4.13

i

Aplicando entio o mesmo tipo de calculo da segao III.3 encontramos

1 _ 1 ]
Ci{auZ-( EZ-w2ov )2 Tifaulo( g2-wZey 2] 41

‘ = -1 .
p (W) = -% :

Tl -» &0

N I
VEZ-w? [

Como vemos temos novamente o mesmo tipo de problema encontrado na se-

gao III.2 quanto a escolha de sinais para os elemcntos de matriz da ma

triz T. Essa escolha como sabemos € dada pela equagio

e . (W)dw = 1
nk 4.15

Observe que na equacao 4.15 devemos efetuar duas integrais, pois temos
dois valores de energia diferentes devido aos dois valores de energia
Wl e_Wz. Feito os calculos encontramos que para a2 raiz complexa

2 3 g2 gr 44 . s .
Va4u© - E"-W"-V }* o0 sinal positivo e para a ralz complexa

.- ' . .
JEUJ—( E -l 4y )é o sinal positive. Com essa escolha de sinal encon-

tramos para a densidade de estado no volume a equacao:

1 W 1 1 ]
= - t+
O 0075 Jplowe [ Vau%- ¢ ES-wlov)  auto ( Elewten)? 4.16

n-—-

IV.4 Estados de Superficies e conclusoes

Pela fipura 1.5 podemos observar que na primeira ca
mada, n = 0 , o numero de primeiros vizinhos da sub-rede de spin para
cima e da sub-rede de spin para baixo € igual a seis. Portanto devemos

esperar um estado de superficie para energias proximas de W = 2J5(6).
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Outra caracteristica desta superficie & o fato que

agora cada plano atomico paralelc a ela possuir spins das duas sub-re-
des. Portanto, frente a uma inversio temporal a superficie permancce,
portantc, invariante, pois agora nao notamos uma troca do sinal do
spin quando invertemos o sinal da energia.

Neste caso teremos uma situacgaoc analoga ao do volume, de maneira que

a densidade de estado sera uma funcao par da energia, acarretando pa
ra o intervalo da mesma apenas as energias positivas (ou as energias

negativas). Logo o intervalo de energia sera:

0 £ W< 2JS(8)

Para o catculo numérico da densidade de estado uti-

lizamos os seguintes pontos na zona de Brillouin devido ao metodo de
) » Ky
Cunningham.

..
g

=N

K

g

A tabela 2 & idéntica a tabela da superficie {(100)
apenas com um valor a mais devido ao fato que nesta superficie (110)
temos duas bandas de energia. Uma outra modificacao nesta tabela & que
no lugar de darmos os pesos dos estados de superficies para as camadas
n=0,1,2 damos o valor da densidade parcial de estado para cada ponto
da zona de Brillouin indicado na figura IV.1l.
'Nesta superficie encontramos através da tabela, que quanto mais afasta
do o estado de superficie se encontra da bénda de energia mais rapida-

mente a densidade parcial de estado para as camadas n = 1,2 decacnm.
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: Um histograma do niimero de estado de superficic em
t .

fungio da energia € mostrado abaixo,

Ny

12 1
< —
- ¢
11
.
5
Y 4
31
2 1

A R O T S A W

Nos graficos 5 ate 8 fazemos a mesma discussiao da
superficie (100) apenas lembrando que agora temos mais pontos na zona
de Brillouin para o-calculo da densidade local de estado, como mostra a
figura IV.1. Logo o numero de estados localizados sofre um aumento de
maneira que aparecem mais picos no grafico da densidade local de estado

em funcao da energia referente as camadas n = 0,1,2,
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R

0.00

0.00

TABETLA 2
1/8 3/8 5/ 8 7/8
Y 1.9008 3.5177 5.1727 6.4821
'Wb =
7.9996 7.9726 7.8077 7-.3504
W, = 1,85 3,40 4;80 5.55
1/8
1,15 4,87 18.04 5.29
0.68 1.55 2,75 0.00
0.66 1.12 1.98 0.18
4.5387 5.1862 6.1019 6.9427
hrb =
7.9997 7.9803 7.8623 7.5388
W_ - 4.10 4,65 5: 30 5., 70
3/8 5.38 4,53 6.14 5.51
1.06 0.67 0,36 0.00
0.54 0.33 0.20 0.08
6.6801 6.8873 7.2146 7.5463
W o=
b 7.9999 7.9912 7.9388 7..7975
K . 5.40 5,55 5.75 5.60
S
5/8
6.32 6.33 6-35 602
0.18 0,12 0.03 0.00
0.05 0.04 0.03 0.02
7.8492 7,8713 7.9074 7.9455
W=
b 5. 0000 7.9986 7.9925 7.9753
.ws = 5.95 5,95 5,95 6,00
7/8
£.07 6.34 5.26 5,97
0.00 0.00 0.00 0.00
0.00 0,00
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CAPITULO v
Superficie (105}
V.1 - Cilculo dos elementos de matriz

Considerando o fato de que no nosso mcdelo apenas
interagoes entre primeiros vizinhos sao consideradas podemos através
da figura I.8 indicar quais os elementos de matriz diferentesde zero
para as matrizes Hygs Hy Hyp e HlO’ envelvidas no calculo da densidade
espectral de estade. Observe que devido a célule unitiria cessa super-
ficie conter doze atomos, todas as matrizes terao uma dimensdoc igual
a doze.

Vamos primeiro indicar quais os elementos de matriz
nao nulos referentes a uma mesma canada, isto &, estamos interessados
em encontrar os elementos de matriz de <ﬁle\nk> .

Essa matriz & mostrada abaixo onde assinalamos com X os elementos de na

triz diferentes de zero.

10 - ' X X X
11 X X X %
12 X ' X T Tx
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I No caso dos elementos de matriz nao nulos referen-

tes a camadas diferentes, isto &, para as matrizes

H

01 ¢nki H| n+lk >

Ho

dnk [ Hl n=-1k >

encontramos:

10 2 of
11

172 ' 2 R

onde os elementos de matriz assinalados per X sao referentces a matriz
HOl é os elementos de matriz assinalados por R sao referentes a matriz
M1o° .

Observe que na natriz < nki{ Ul nk> se fazemos n=?
os elementos diagonais tem valores distintos ja que nessa canada dife-
rentes atomos dentro da célula primitiva tem o nimero de primeiros vi-
zinhos diferentes. Para n X1 todos os spins tem o nimero de primeiros
vizinhos igual a oito de maneira que os clementos diagonais sao todos

iguais,
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Agora que sabemos quals ¢s elerentos de matriz di-
ferentes de zerc para as matrizecs HOO’ H, HDl e H‘U’ podenos encontrar
.
08 seus valores numéricos.

Defininde o sistema de eixos ortogonais na forma:

Z

;,

- - - - - - Lol - - * -
onde n € o vetor unitario na diregao media nornal a superficie e de com

ponentes dadas por:

n = (1/ 263055/ 28) 5.1

Para o calculo dos elementos de matriz utilizaremos a igualdade vetorial

e —

Ryy =

il

—_

-'n
(R.n) 5.2

- - - - . - .
onde R// e um vetor paralele a diregao media da superficie.

Logo a componente z desse vetor sera dado por:

= ~ G 2
Rz)// ( Rx/(QG) + R,/726 ) 5.
Vamos escolher comno origem dos eixos ortoronails o
spin = 1 da sub-rede de spin para cima da figura 1.8,
Utilizando entac essa figura e a: equagao 2.28 encontramos_
- 1 I i = H
1 - Matriz ¢nk |l B} nk> Hon

0s elementos de matriz diferaentes do zmero fora da

diagonil, tem os seguintes valcres

(1,2)==-(2,1)%=(3,4)==(4,3)%=(5,6)=~(6,5)%==(8,7)=(7,8)%
-(10,9)=(9,10)%=-(12,11)=(11,12) %=

= 2J5 2cos(k, a/2)exp{-iak.,/13)

1
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(4,1)==(1,4)%=(6,3)==(3,6)%==(7,6)=(6,7)%=(8,5)==(5,8) %= *géi

==(9,8)=(8,9)%==(11,10)=¢10,11)*==(1,12)=(12,1) *==(11,2) =

=(2,11)= 2JS 2cos(k,a/2).exp(-1i3ak,/26)

2 1

0s elementos da diagonal para n=0 sao:

(1,1) = 2J3(6)
(2,2)=(4,4)=(6,6) = 25J(-8)
(3,3)2(5,5) = 2J5(n)
(7,7)=(9,9)=(11,11) = 2JS(8)
(8,8) = 2JS(-6)

(10,10)=(12,12) = 2JS(-1)

Os elementos da diagonal para n2 1, sao:

1

- (1,1) = (-1 t205(8)

2 - Matriz ¢nkl B ] ne1k> = Hyq

(2,1)2(4,3)=(6,5)2-(7,8)==(2,10)=-(11,12) =

=2JS.2cos(k2a/2)exp(-ikla/13)

(2,3)=(4,5)=-(7,10)=-(9,12)=

=2JS.2cos(kza/2)exp(i3akl/26)

3 -~ Matriz ¢ nk| H{ n-1k > = HlO

(1,2)=(3,4)=(5,6)=-(8,7)=-(10,2)=~(12,11) =

=2JS.2cos(k2a/2)exp(ikla/13)
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(3,2)=(5,4)=-€10,7)=-(12,9) =

=—2JS.2cos(k2a/2)exp{-i3ak /286)

1

V.2 - Estado de Superficie e conclusodes

Nesta superficie iremos calcular a densidade espe-

ctral de estado para as camadas n=0,1,2 mostradas na figura 1.8.
Scguindo a mesma linha de raciocinio aplicada as superficies (100) e
(110) observamos que frente a uma inversao temporal as densidades de

estados abaixo obedccem a seguinte relagoes:

9,0 =?7,8('W) €35,4M =%y oW

5,60 = §31,120-M) .

onde por f&m(W] queremos indicar a densidade de estado relativo ao
par de spins nostrado na figura I.8. Portanto devido a essa simetria
da densidade de estado dos pares de spins em relacao a energia o in-

tervalo para o calculo numérico sera:
0 < W < 2J5(8)

Para o calculo numérico iterativo da densidade lo-

cal de estado utilizamos o seguinte ponto na zona de Brillouin devido
Ll
1

la
A

ao metodo de Cunnighan:

Fuw. V.1
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Na tabela 3 damos os resultados numericos mais im-

portantes para essa superficie referente ao estado de superficie loca-

lizado com uma energia
W = 2JS(2.425)

Nesta tabela sio dados os pesos dos estados localizados para cs pares
de spiné definidos anteriormente e o pego do estado localizado total
(igual a soma dos pesos dos estados localizados para os pares de
spins). Estes pesos s3o referentes as camadas n=0,1,2 e ao ponto da zo
na de Brillouin mostrado na figura V.1

Nos graficos 9,10,11 temos a densidade local de es
tade em fungéo da energia, referente as camadas n=0,1,2. Observe que
no grafico 9 encontramos um estado de superficie para uma energié W =
2Js(2.425) e uma frequéencia de ressonancia de superficie para uma ener
gia W =2JS(3.44). Nos graficos 10 ¢ 11 observamos que o estado de su-
perficie e a frequencia de ressonancia decaem rapidamente ao penetrar
no cristai.

Nos graficos 12 até 17 temos a densidade de estado
em funcao da energia para os pares de spin (1,2), (3,4}, (5,6), (7,8),
(9:10), (11,12) refercnte a camada n = 0.
Observe que nos graficos 13 e 14 o estado de superficie e a frequéncia
de ressonancia aparecem mitidamente. O fato de termos o pico mais acen
tuado para a densidade de cstado do par de spin (5,6), isto ¢, para o
grafico 12, pode ser explicado pelo fato desse par se cncontrar na bor
da do degrau (olhe figura I.8), e o spin ¥ = 5 ter um nimero de primei
ros vizinhos igual a quatro. 7

Nos graficos 15,16,17 praticamente nio aprescntam
estados de superficies (10cali£ados ou de ressonancia) devido ao fato
de que frequencias positivas se referem a excitacoes principalmente

aos spins da sub- rede para cima, ¢ nestes pares, {7,8), (9.,10). ¢
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(1i,12) os spins para cima se encontram abaixo da superficie, com um -
numero de primeiros vizinhos igual a oito e portanto comportando-se
como spins do volume.

| Nos graficos 13, 18 e 19 (14, 20 e 21) temos a den
sidade local de estado para'o par (3,4) ((5,6)) referente as camadas
n=20,1,2.
Esses trés graficos nos da uma ideia de como a densidade de estado dos

pares de spins (3,4) e (5,6) se comportam ao penetrar no cristal.

TABELA 3

W = 2.425 k- =/10a k =V/2a

s 2

¥10 ¥3.4 ¥so S %910 Suiaz ¢
1=0 0.04 0.38 0:43 0.02 0.02 0.00 l 0.89
-1 | 0.00 0.07 0:03 0.00 0,00 0.00 . 0.10
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caPITULO VI

Conclusoes

0 meétodo da mairiz transferencia mostrcu-sa2 hastan
te conveniente para o cdlculo da densidade espectral de estalo a halxa
temperatura na vizinhanga de superficie, para um antiferromacneto :Gbi
co de corpo centrade, utilizando-se o hamiltonlanc de Helsenherg.
Entretanto, no nosso calculo desprezanos a energia de anisctronia e sa
bemos que ela e importante em muitos cristais anti
tanto uma extersao para esse trabalho € Incluir essza enerzia como Tam-—
bém considerar o termo de relaxacgao ja que no nosso modelco as Integrals
de troca foram consideradas constantes, isto €, tcTmatos o nests valer

> _ - . -
tanto para as superficles comO para o volums do gristal.

Uma outra extensao cue node ser efevuza’a

b

’ . - - - . ~ - .
degrau, pols Tara o celculc da densidade esnectira- &2 2sTalil DETE

. e¥ 2 = UL T . - - - A Lt TN o,y -
saper¢1cle S50 UTILLILZETOS un pO“hO LA Zonld 4e STl _ouIlT

Un resultado Imporzante das=e traz:zlic £ = nTrozoen-
gagéj ds pripeire ealouls da densidads Za2 2s<tads sara sunericias oo
dzgraus em um antiferrcragneto.

' Devide ac fatc de existir TIUCSE Tralzitos aupevie
rentais no que se rafere & “Zansicdace esactral de TagnIng e sunersia
cies {12) nado nodemos fazer ume anilise de COMparagas oorm 5T resulTa-
dos tedricos o3tidos neste trabalho.

Lsperamnos entretanto que esse trabdbalho sirva <e estizils cars fusuras

o

esquisas experimentais sobre 0s estacdos de sumer® cies fa sndcs da

Spin em um cristal antiferrcmagrneto.
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