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Resumo 

Um cálculo da densidade local de ondas de spin na 

vizinhanç·a da superfÍcie de um antiferromaeneto cúbico de corpo centr~ 

do é apresentado através da técnica da matriz transferência de Falicov 

e Yndurain. O cálculo é baseado no harniltoniano de Heisenberg e apenas 

interações entre prir.teiros vizinhos são consideradas. 

Três superfÍcies são utilizadas neste trabalho: (100), (110) e (105), 

esta Última apresentando degraus. Em todas encontramos estados locali­

zad?s de superfÍcie, mesmo sem incluir efeitos de relaxações ou recons 

trução na superfÍcie. 
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Int;rodução 

O estudo das excitações magnéticas a baixas tempe­

raturaS ( magnons ou ondas de spins ) para sÓlidos cujas propriedades 

magnéticas se originam de momentos magnéticos localizados ( isolantes, 

metais de terra rar"a ) são feitos através do hamiltoniano de Heisenberg 

ou algumas de suas variantes (1). No volume de um cristal estas excita­

ções tem sido estudade_s tanto para ferromagnetos como para antiferrorna-

gnetos ( 2). 

Entretanto tem havido crescente interesse pelo estudo das efeitos de su 

perfÍcies em cristais magnéticos (3,4,5,6). Este interesse se deve prin 

cipalmente ao possível efeito catalÍtico de certas superfÍcies magnéti-

cas (7). 

De Hames e Wolfran (3) estudaram r.1agnons de superf..f 

cies para ferromagnetos e antiferromagnetos, consideranC.o superf!cies de 

baixos Índices de Hiller, por exen.rlo, a superfÍcie (001) de Utl cristal 

cÚbico de corpo centrado. 

Neste trabalho, pretende::J.os dar uma nova ênfase nes-

f
.,. . .,. . 

ta super ~c1e, na superf1c~e (110) e consiàerar t~mhén superf~cies com 

degraus, isto é, superfÍcies com altos Índices de ~1iller. 

O har:1il toniano utilizado para o cristal antif erro:nagneto tem a forma 

onde: 

H---- 2foh~S~l- s~,2l 
}. 

Índices rc~lativa; a posição de una célula pri::'li ti v a con-

tendo dois âto~os 

1,2 núneros que indicam a sub-rede de spin para c1r.1a (t =l) 

e a suh-rede de spin para baixo (4=2) 
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J(il,i-'2) - interação de troca que se restringe apenas aos pri:, 

meiros vizinhos 

campo de anisotropia 

Para o cálculo da densidade espectral de ~agncns u­

tilizaremos o método da matriz transferência (8,9). Neste método parti-

mos da representação de um cristal com urna superfÍcie como uma coleção 

de camadas, empilhadas numa direção perpendicular â direção média da su 

perfÍcie. Corno cada camada possui urna simetria translacional em duas di 

reções paralelas a superfÍcie, podemos fazer uso do teorema de Bloch p~ 

ra construir funções de ondas das excitações caracterizadas por um vetar 
~ 

de onda 1c· bem definido. 

f fácil mostrar que o haniltoniano do sistema nao ~istura funçÕes de on­_. 
das de diferentes k' s na T!",esma e diferentes camadas. Desta forma o pro-

blema se reduz a uma problema uni-dimensional, na direção perpendicular 

a superfÍcie. 

No capÍtulo I mostramos a parte geométrica referen-

tesas superfÍcies (100), (110) e (105). 

No capÍtulo II descrevemos o mecanismo da funcão de Green e o cálculo 

da densidad.e de estado. 

Nos capÍtulos III, IV e V calculamos os elementos de l7latriz para as su­

perfÍcies (100), (110) e (lOS) e discutimos os ·resultados obtidos atra-

vés dos cálculos numéricos. 

No· capítulo VI são apresentadas as conclusões referentes ao trabalho. 
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C A P ! T U L O I 

Geometria 

A primeira parte do proble~a é puramente geométri-

ca e consiste em escolhida urna superfÍcie, determinarmos os vetares pri 

mitivos e classificar os planos. Lembremos que uma rede cÚbica de corpo 

centrado, pode ser dividida em duas sub-redes simples cÚbicas interpene 

trantes, de tal modo, que todos os primeiros vizinhos de um átomo de 

uma das sub-redes pertençam a outra. 

I.l SuperfÍcie (100) 
z 

Fig. !.1 
I I 
.L-

/ y 

X 

Considere~os o cristal clivado ao longo do pl~no 

(100), isto e, perpend~.cularMente à di!'eção [lrJrJ]. Em uma vista frontal 

ao longo da direção [Too] temos o seguinte arranjo para os spins. 

o o o o o 

r 
,t1 L [001] o 

tz 

• • o 

o o Fig. I.Z 

• • • • 
o o o o o 

[010] 

Ua figura cJCl.r..a círculos ahertos (O ) indicam átomos 

eu ur.1a su~-rede e círculos fech.::tC.;:,s ( 8 ) indicar. átomos nu outrn sub-re-

de. Ds vetares t 1 e t 2 são os vetor'es primitivos da rede periódica bi-di 
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lll6l~ional correspondente a clivagem do cristal na superfrcie ( lJO). 

Notemos que esta superfÍcie contém apenas átomos de ~~ mesma sub-re-

de. 

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

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

o tl o o o o o 

• • o • • 
o o o i i) o 

(100) i <(7 Fig. I.3 

• • o • • 
' 

o D o o D o 

• • • • • 
o o o o o o 

[010] 

Na figura acima indicamos as camadas que,' periÕdic~ 

mente empilhadas, reproduzem o cristal semi-infinito. A célula primiti­

va em uma destas camadas passuem dois átomos. O· vetar t 2 é perpendicular 

ao plano da página e, portanto não está indicado. Através do sistema de 

eixo escolhido podemos localizar os spins e~ uma mesma célula através 

dos vetares 

-I)' 
1 = ~(l,l) = ~(0,0) 

Os planos "sucessivos estão deslocados de: 

A zona de Brillouinn para a superfrcie (100) 

quadrado de lados 211/a e 211/a onde "a" é o parâmetro da rede, 

-e um 
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I.2 SuperfÍcie ( 110) z 

Fig. 1.4 

y 

X 

Consideremos o cristal clivado ao longo do plano 

(110), isto e, perpendicularmente à direção [110]. Em uma vista frontal 

ao longo da direção [ITo] temos o seguinte arranjo para os spins. 

o • • o • o ... 
A • • A • "' • 

r o • 

tz Fig. I.S 

• o • (oo1] tl 

~~ "" • "' • A • r, 
• o .. o .. o • 

. r(1 

onde: 
[no] 

() corresponde ao spin para c1ma <• = o ) da camada n=O 

• corresponde ao spin para baixo (j.:Q} da camada n=O 

A corresponde ao spin para cima <• = (> ) da camada n=l 

... corresponde ao spin para baixo (i = ... ) da camada n=l 

De uma mane1ra geral, para n=par temos um arranjo de spin idêntico ao 

da calllada n=O e para n=Ímpar um arranjo de spin idêntico ao da camada 

n=l. - __.. Os vetares t 1 e t 2 sao os vetares primitivos da re-

de periÓdica bi-dimensional correspondente. a clivagem do cristal na s~ 

perfÍcie (110). iJotemc;>s que esta superfÍcie contém dtomos r.dsturadcs, 

isto é, em u-n1. :nesm-=1 canada ternos spins da sub-rede de spin para cir.ta 
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e spins da sub-rede de spin para baixo. 

Através do sistema de eixo cartesiano convencional 

podemos localizar os spins numa mesma célula através do par de vetares: 

_,. 
'l" = i!.( 2 l ) 

2 2 ' 

Uma vista do plano (001), na direção do corte tran~ 

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

jo. 

o • o • o 

• 
[110] 

• o • o 

• o • o • 
fflo] 

• o 

o • 

• o 

o • 

Fig. 

• 
o 

• 
o 

1.6 

o 
n=O 

• 
=1 

o 
=2 

• 

Nesta figura indicamos c.s carr.adas que periÕdica~ente empilhadas, repro­

duzem o cristal semi-infinito. O vetor-r
2 

é perpenCicular ao plano da 

página e portanto nao está indicado. 

A zona de Brillouin para essa superf:Ície é UY! re-

tângulo de lado:-:> 2'M I (a 2) e 2 ti I a, onde 11 a" é o parâmetro da rede. 
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I.~ SuperfÍcie (105) 

Consideremos o cristal clivado ao longo do plano 

(105). Uma vista frontal ao longo da direção [ooT) mostram os spins com 

o seguinte arranjo. 

Fig. I.7 

o o o o o o 

• 
o [010] r 

o • 
o 

• • • 
o o 

• [100) 

Na figura acima os spins da sub-rede de spin para c1ma (O ) encontran-se 

defasados dos spins da sub-rede de spin para baixo c•) de uma altura i­

gual a metade do parâ~etro da rede. 

Os vetares t
1 

e t
2 

são só vetares primitivos da rede periódica bi-di~en­

sional e tem co~p~nentes dadas por: 

t = a(S;0;-1) 
1 

t
2 

= a(O;l;Ol 

A zona de Brillouinn para a superfÍcie (105) é u~ retânEulo de l~dos da­

dos por 2'11 /a e 2M /(Sa), onde 11 a" é o parâmetro da rede. 

-Os degraus serao formados de acordo com a figura 

- . mostrada na paglna seBuinte. 



8 

Fig. I.S 

01 03 o 

r 'z • • 
[oo1] 

o o o 

o • • o • 

'lo .1 

o 

.f 
o 

• 
o o o o 

• • • • • 
of. o o 

• 
o 

• 
o o o o o o-z: o o oz 

o o • • • • • 
/o o o OL- o o 

• • • 

[100] 

Na figura acima, dentro da célula pri~itiva temos na: 

sub-rede de spin para cima (0) os spins rotulados por 

= 1,3,5,7,9,11 

sub-rede de spin para baixo c•) os spins rotulados por 

= 2,4,6,B,lQ,l2 

() 

o 

o 

• 

• 
o 

Na camada do terraço (topo) átomos -3,5,10,12 tem o numero de primeiros 

vizinhos igual a quatro. Os átomos l e 8 tem o número de primeiros vi­

zinhos igpal a seis e os átomos 2,4,6,7,~,11 com o nÚmero de primeiros 

vizinhos ieual a oito. Todos os átomos na seeunda e camadas subsequen-

tes estão completamente coordenados, isto e,, tem o número de primeiros 

vizinhos i~ual a oito. 
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C A P f TU L O II 

IDl - ,O hamiltoniano e o estado fundamental 

O modelo mais simples para um cristal antiferroma--

gneto tem duas sub-rcdes equivalentes e interpenetrantes com spins i-

guais, onde os spins destas duas sub-redes tendem a se alinhar em dire 

ções opostas. 

r r 1 
li' 1 l 

O hamiltoniano que vamos utilizar é o hamiltoniano 

usual de Heisenberg adicionado de um campo magnitico ficticio o qual 

assume diferentes direções, isto é, no caso em que os spins estão para 

cima esse campo tem a direção do eixo z no sentido positivo c para o 

caso do spin para baixo o sentido negativo do eixo z. Este campo é de­

nominado campo de anisotropia, e é portanto sempre paralelo a direç~n 

do spin local. O hamiltoniano terá então a forma: 

2. 1 

i i I 

onde J(il,i'Z) ~ a integral de troca entre· spins localizados nais pro­

ximos. Esse termo ê o que dá origem as excitações de baix~s energias, 

denominadas mngnons. No caso do antifcrromngncto, com a dcfiniç5o aci­

ma para 11 essa integral de troca ê positiva. 
_, ----() ... _.....,.. 

s.
1 

(S.,) c o operador momento angular de spin para a posiç~o R. 
1 1 2 1 

_., 
(!L •) 

1 

sobre a sub- rede 1 (2). 
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Uma das dificuldades no problema do ant:iferroma-

gnet:o é que o est:ado fundamcnt:al não é conhecido exatament:e. Uma esco­

lha possível para o est:ado de mÍnima energia é dado pela configuração 

da figura II.l. Nest:e caso os spins das sub-redes i e i' são exat:amen-

te anti-paralelas um e~ relaÇão ao outro e este estado ê denominado es 

t:ado fundament:al de.Néel. 
__, _,. 

Essa hipÓtese no caso de supormos que Sil e Si'Z sao vetares clássicos 

e pelo fat:o de J(il,i'2) ser posit:ivo e simples de ser explicada. 

No caso quântico essa situaçào já não é tão simples pois agora o esta-

do fundament:al do sist:ema deve ser um aut:o est:ado do hamilt:oniano c no 

caso do· antiferrornagneto isso não acontece. Podemos observar esse fato 

expressando o hamiltoniano em termos dos operadores de desvio de spin 

s• e s-' definidos por: 

s: = s~ + is~ 
JV JV Jv 

2.2 

s: = s':' ~ ·sY 1 . 
N Jv JV 

onde i = v:l . 

Substituindo então na eqt1açao 2.1 os operadores de 

desvio de spin dados pela equação 2.2, encontramos a seguinte expres­

são para o hamiltoniano: 

·H=2Z:J(il,i'2)1sz 1 s~. 2 • .lcs·s~. +s~< )t l 1 1 2 11 1 2 11 1. 2 J 
ii' 

- 2J,h~L:cs~ 1 - s~ 2 ) 

i 

Portanto se operaQOS com o hamiltoniano dado 

2.3 



11 

pela equaçao 2.3 no estado indicado pela figura II.l vemos que nao 

S+ - .... f d obtemos o mesmo estado pois agora o termo isi, faz Si, so rer um es-
..., 

vio para cima e S. um desvio para baixo, de maneira que o estado fun-
1 

damental cont~m uma mistura de estados de virias desvios de spins. 

Essa dificuldade do estado fundamental de N~el no antiferromagneto e 

contornada quando suponos que o estado de N~el ê um auto estado do 

hamiltoniano. Neste caso teremos: 

z ..., .... v~! _, 
S (n,k,v-)ln,k,f? = (-1) Sin,k,ll"/ 2.4 

II.2 - O hamiltoniano e a equação de movimento para a função de Green: 

Cristal semi-infinito 

Vamos agora calcular a função de Green referente a 

superfÍcie do cristal e para isso vamos tornar como base para a solução 

do problema o seguinte ket: 

= 2. 5 

onde: 
n - Índice referente as camadas -r·- vetar bi-dimensional relativo a pos1çao do spin 

:J 
V'" - Índice que rotula as suh-redes 

O sinal - (+) se aplica a stlb-redc f ( t) 

Supondo que a estrutura do cristal permaneça pcri~ 

dica na dircçio rn~dia paralela a superfÍcie, podemos definir estados 

de Bloch na forma: 

... 
\n,k,v-> = 

~ 

+'~'n.,) l.n, r., .r> 
J 

2.6 



12 

onde: -~n~- vetor bi-dimensional relativo a diferença de fase dos 

spins das duas sub-redes 

N - número de spins em cada camada • 

Vamos agora definir o operador S em função desses 

estados de Bloch através da· equação: 

- - ..... 
t:' .... .... 

S(n,k,\1") 1 L i.k. (r. 
=- e J 

N 

+ I ,-) __. .... 
n S(n,rj ,V") 

onde a transformação inversa ê dada por: 

... .. 
S(n,r ,11') 

j 

onde utilizamos a relação: 

r. 
J 

- - ..... -ik.(r.,+'l' )-( -k~) 
e J nll" S n, ,, 

k 

.... 
ik. (r. - r.,) 

e J J 

2.7 

2.8 

2.9 

Vamos agora expressar o hamiltoniano cm termos destes novos operadores. 

Logo na equação 2.4 encontramos para o caso em que estamos em urna mcs-

ma camada (n = n'), a seguinte expressão: 

li 

onde: 

a Z.{ziJn(k)S(n,k,l).S(n,-k,2) 
n k 

--2 r,h)N Z>~.,,[sz (n. k ,1) 

k 

2. 10 

- Sz (n,-k,2J}} 

_, .... 
-'i' +A.) n2 n 2. 11 

n. 



_. 
r' 

n 
r 

n 

-t 

= LI 
n 
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2 .12 

O hamiltoniano H
1 

é denominado de hamiltoniano intra-plano. 

No caso de estar~os lidando com camadas diferentes, 

isto ~ •. n ~ n', teremos a seguinte express~o para o hamiltoniano: 

11 = ZlZ 2J 
2 

~ ... N n k r 
~ n 

n'k'.,J. rn' 

Definindo -LI' 

- - - - - -- - -ik.(r +'I )-ik'.(r' +r ) 
(nr ,n'r'.)c n nl n' n'2 n n · 

nn' 

- ~, = r -r 
n n' 

- .... , J(nr ,n'r ,) 
n n 

~ - - -S(n,k,l) .S(n' ,k,2) 

-' = J c~ J 
nn' nn' 

Encontramos para lf a seguinte expressio: 

H 
2 

Aplicando a condição 

-- -""') -i(k+k').r N 
L e n = 

.... 
r 

n 

na cquaçao 2.16 encontramos 

~ - -2J ( k) S (n, k, 1) • S (n' , - k, 2) 
nn' 

~ 

n k 

- -k,-k' 

2. 13 

2. 14 

2.15 

2.16 

2. 17 

2.18 

n' 

onde: 
... 

J (k) 
nn' Z ~. -ik.c'l'1-r'2+6' ,) 

= J ( 11 ) c n n nn 
nn' nn' 

nn' 

2.19 



O hamiltoniano total ser5 dado pela soma do hamilto-

niano intra-plano 111 mais o hamiltoniano inter- plano 11 2 

H= L Z { 2Jn(k)S(n,k,l).S(n,-k,2)-

n k -2f,hafN .fk,O(Sz(n,Í,l)-Sz(n,-k,2))t+ 

+{_Z 
n k 
n' 

- - -2J (k)S(n,k,l) .S(n' ,-k,2) 
nn' 

2.20 

Vamos agora aplicar o formalismo da função de Green 

exposto por Zubarev (10): 

w <:< s+ .s- >:;;> 
mv m'v• 

+ <<[s+ ,H]js- //2.21 
mr m'v-' 

Portanto devemos no hamiltoniano encontrado na equação 2.20 utilizar os 

operadores de desvio de spin definidos pela equação 2.2. 

Feito essa operaçao, introduzimos as regras de comutações para os oper~ 

dore$ s+ e s-. dadas por: 

. s . s [ + - l 
· ffiV' m'f"' 

2.22 
-$ s 

mm' l/'C' 

e a relação 

2.23 

Podemos agora encontrar o valor do comutador do ope­

rador s+ com o hamiltoniano dado pela equação 2.20, utilizando as equa-

ções 2.22 c 2.23. Logo. feitos os cálculos encontramos a seguinte exprc~ 

são para esse comutador 
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"5") ~{lr+ ~M. _, 

~L_ 2Jm(q) J:cs (n,k+q,~)S"(m,-q,2)+ 

~ q . 
z -- + - + -- ] +S (n,k+q,lf)S (m,·q,2)-2j'0 haN(-S (m,k+q,V) Ó { 1 + 

2.24 
1 [ z _. + _ _, + - z _ .... 

+- -s (m,q,1)S (m,k-q,V)+S (m,q,1)S (m,k-q,V)-
YN . 

+ -.~ \1 l 
-2f•haN s (m,k+q,lf]S,r 2J,rnm + 

+ f {_ 2J , (q){__!;_f-s•cn,k+q, )Sz(m' ,-q,2)+ 
, mm ·'N m m VN 

z -~ + - lr < 
+S (m,k+q, )S (m' ,-q,2)j o 11"" 1 o mm'+ 

Podemos agora encontrar a equaçao de movi~ento para 

a funçio de Green atrav~s da equaç~o 2.21. Encontraremos para essa e­

quação dé movimento uma função de ordem mais alto en ~SzS+, s"J. 
Essa por sua vez cont5m uma funçio de Green de ordem mais alta de ma­

neira que obtemos uma s~rie de equaç~es de movimento. Esse prohle~a ~ 

re"solvido através do raêtodo de clesacoplamento de fase aleatória pTOflO~ 

to por Bogo1yubov e Tyab1ikov (11) para o caso de spin 1/2. 

Neste desacoplamento a correlação entre as fases da componente z c das 

componentes trar1svcrsais do spin são desprezadas, isto é; 

z + -
(. S ><<S ,S >> 2.25 

Para o nosso problema definimos a funç5o de Grcen pela cquaçao: 

c consideramos: 

'' ,_I c•' (k,w) 
nn' 

= (-l)v-1 .e::<s~,ls;. ~•?? 

2S 

v-1 
= (-1) s 

2.26 

2.27 
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Poitanto atrav~s das considcraç5e~ acima mencionadas, encontramos nara 

a função de Green a seguintes expressões: 

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

l w - u11 (k)1c 1
"' (k,W) =d 

nn'&.fiT' +i H12G2"11' (k,lv) 
nn nn' nm mn 

• o 

b- para a suh-rede de spin para baixo 2.28' 

lw + H22 (k)};ZV"' (k, W) = d ó ~z 11 21G l')) • (k, W) 
nn nn' nn' f{' ma mn 

onde: 

Hll (k) = 2 J•VNha + 2J (O) S + 2z J (O)S = ull(fJ 
nn n nm nn 

Hl2(k) 
~ 

H2l(k) = -2J (-k)S = nn n nn 

ull (kl = o = 1122(k) 
nm nm 

~ ~ 

H2 2 (k) ull (kl = -2J (- k) s = nm nm nm 
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11.3- Densidade espectral de estado 

A distribuição de energia da excitação de um magnon 

-de vetar de onda k, localizado er:1 ur.1a camada n, ê dada pela equação: 

1 z ~ . ~ 
~ _CW) =- t(Im .(n,k,vl G(W+iOJin,k,v-> 

nk v · 
2.29 

+ 
onde G(W+iÜ) ~ o elemento de matriz da função de Green, definida na se-

ção I I. 2. 

A densidade local de estados ~ obtida através da den 

sidade espectral de um magnon definida pela equação z.zg, fazendo uma 
~ 

soma sôbre toda a zona de Brillouin do vetar de onda bi-dimensional k, 

isto e: 

ç> (W) 
n 

= J.. "} C? (W) 
N 1- nk 

2.30 

k 

Onde N é o número de células prinitivas em cada camada. 

A escoll1a dos pontos na zona de Brillouin deste ve-

tor k será feito através do método de Cunningham (13) . 
. 

Este m~todo nos permite fazer uma amostragcn dos pontos mais significa-

tivos na zona de Brillouin. 

!1.4 - Funç~o de Grecn referentes as camadas 

A densidade local de estado de onda de spin para ca­

da célula cm um cristal ê dada pela equaç~o 2.30. onde a funç~o de Grccn 

obtida na seçao 11.2 é dada por: 

G = 1 
Z-11 

2.31 

Rescrevendo essa cquaçao CM forma de um prodttto, encontramos: 

ZG-IIG = I 
2.32 
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Através da equação 2.32 podemos encontrar a função 

de Green referente a cada camada da superfície clivada necessária pa-

ra o câlculo da densidade de estado. 

Para a camada no topo do cristal teremos a se~uinte equaçao: 

.(O,kl ZG!O,k) = I + <:O,klHG[O,k> 

= I •Z<.o~klHJn,k>(n,klG\o,k/ 
n 

2.33 

Onde os elementos de matriz indicados correspondem a matrizes de dimen 

soes dadas pel~ nfirnero de itorno dentro da c~lula primitiva. No caso 

mais simples~ essa dimensão é igual a dois, de forma que às elementos 

de natriz da matriz <o.k!GIO,k) , são: 

(O, k, li G I O, k, 1/ <:O,k,l[G[O,k,Z:? 

<.O,kiGIO,k7 = 

(0,k,2lG[O,k,l> <(O,k,ZIG lO,k,2 7 

Efetuando agora o somatório da equacão 2.33 e lemhrando que no nosso 

~odclo estamos considerando apenas intcrações entre nrimeiros vizinhos 

encontramos: 

'Z (O,klG\O,k;> = I+ (O,kllll O,k><:O,kiGil,k> + 

2.34 
+ (0,k\1111,k>< 1,k[GIO,k> 

Definindo: 

G = ( O,k\G[O,k'/ G = (1,kiGIO,k:> 
00 10 

11 = (O,klii\O,k> II = (0,kllil1,k> 
00 01 

podemos escrever a eqtJnç5o 2.l4 na forma: 

(Z-11 ) ~ I + 11 (; 
00 01 10 2.35 
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Aplicando um cálculo idêntico para as outras camadas 

encontramos uma série de equações matriciais denominadas de equações àe 

Dyson, dadas por: 

(Z-H )G = 11 G + 11 G 
11 10 10 00 ·lZ 20 

(Z-11 )G = H G + 11 G 
22 20 21 10 23 30 2.36 

(Z-11 )G O = 11 G + H G 
nn n nn-1 n-10 nn+l n+lO 

Devido ao nosso modelo de interações. encontramos: 

H = 11 = ••••••••• = 11 = H 
11 22 nn 

HOl = Hl2 = H2 3= .•••. = H 
nn+l 

H = H = H 3 2 •••••• = H 
10 21 nn-1 

A soluç5o do siterna de cquaçaes matriciais f obtido 

através da técnica da matriz t_ransferência (8,9). Essa matriz transfe­

r~ncia 6 independente de n e é definida atrav5s da equaç~o: 

T = n)' m 2.37 

Substituindo ent~o a matriz T definida pela- eqttaçao 2.37 na cqttaçao 

2.36 encontramos a seguinte cxpress5o para a matriz transferência: 

H T2 - (Z-I!)T + I! 
01 10 

= o 2.38 

Essa eqttaçao nos permite encontrar uma soluç~o para a matriz T, de manei 

ra que a soluç5o da funç~o de Grccn para a camada n = O, ser~ dada pela 

cquaçno: 

2.39 
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De maneira sinilar encontramos para a função de 

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

2.40 

2.41 

A função de Green para o volume (n-+co) é obtida de maneira idêntica, a­

penas observando que dependendo da superfÍcie clivada em que estamos 

trabalhando é necessário definir mais uma matriz transferência. 

O valor da função de Green no volume é então dada pela equação: 

,_;; 1 im G = (Z-H S-H T)-l 
nn 10 01 2.42 

onde a matriz S satisfaz a equação matricial: 

H s2 - (Z-II)S -H = O 
10 01 2.43 

Para o caso cm que as matrizes envolvidas te~ dimen 

soes pequenas, a matriz transfer~ncia pode ser obtida de uma maneira 

analÍtica. Em caso contrário utilizamos para encontrar a matriz trans-

fcrancia um m6todo num6rico iterativo. 
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C A P ! T U L O III 

SuperfÍcie ( 100) 

III.l - Cálculo dos elementos de matriz para a superfície (100) 

Através da equação2.28podemos encontrar os elemen-

tos de matriz refe~entes as camadas representadas pela figura I. 3. 

Iremos desprezar nesta equação o campo de anisotropia assin como a ener 

gia do estado fund~ental. As matrizes envolvidas no cálculo da densi­

dade de estado são dadas abaixo. 

= 3.1 

U -E 

E -u 
H = 

3.2 
U -E 

o o 
= 3.3 

u o 

o -u 
= 3.4 

o o 

onde: 
E o 2JS(4) = 

E = 2JS(8) 

u = 2JS 4cos(k a/2).cos(k a/ 2 l 
. X y 
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III.2 - Cálculo da matriz transferência 

Vamos agora encontrar una expressao analÍtica para 

a matriz. transferência referente· a superfÍcie (100). Como foi mostrado 

na seção "II. 4 a equaçao matricial para a na triz transferência é dada 

por: 

3.5 

Substituindo as matrizes H,H
01

,H10 por seus elemen­

tos de matriz definidos pelas equações da seção III.2 e colocando a ma-

triz T na forma: 

T = 

encontramos o seguinte sistema de equaçoes~ 

= o 3.8 

(W-EJt
2 

+ Ut
4 

+ U = o 3.9 

Através das equaçoes 3.8 e 3.9 encontramos 

= 3.10 = 3.11 

Substituindo as equaçoes 3.10 e 3.11 na equaçao 3.6 encontramos 

3. 12 
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A equaçao 3.12 tem duas soluções: 

= o 3.13 

3.14 

A solução que tem siznificado fÍsico para o cálculo da densidade de es­

tado é a equação 3.13. De imediato encontramos então t 1 = O e através 

da equação 3.10 obtemos t
3 

= o. 

Substituindo agora os valores de t
1 

e t
3 

e a equaçao 3.11 na equaçao 3.7 

encontramos a seguinte equaçao do segundo grau para t
4 

= o 

A solução desta equaçao do segundo grau é dada por: 

= 
E2-W2-2u2!J(E2-w 2-2U 2 J 2-4U 2 

2U 2 

3.15 

3.16 

Substituindo o valor. de t
4 

na equaçao 3.11 encontramos para o elei:~ento 

de matriz t2 o seguinte valor 

= 
E2 -H2 

+ J1E 2 -H 2-2u 2 ) 2- 4U 2 

2U(E-H) 
3.17 

Obtefnos asSim os elementos de matriz para a matriz transferência. 



24 

III. 3 - Densidade de estado no volume do cristal 

A densidade de estado é obtida através da equação 

~ ~ (W) = 

nk 

l") ~ ~~ 

-;yimL .(n,k,v\G(W+iO)\ n,k,v > 

" 
- o... -Nesta equaçao a :matriz G(H+i ) deve conter uma parte ima~inaria na eneE 

gia. No nosso caso essa parte iMaginária s~râ dada at~avés da mat~iz 

transferência já que na seçao III.2 encontramo~ que seus elementos de 

matriz no intervalo: 

3.18 

tornam-se iraaginârios. 

Nesta seçao estar:tos intere:3sados en: calcu:!_ar a. den-

sidade espectral de estado para o caso er.L que -o nu:t2ro de camadas tende 

para infÍnito, ou em outras palavras querenos calcula~ a densidade de es 

tado no volume do cristal. 

A equação matricial para a função de Green devido a seçao II.4 é dada 

por 

(\;-H)G = I + 11
0 

G 
1 

+ 11
10

G 
1 nn 1 n+ n n- n 

3.19 

No caso desta supel"'fÍcie nao podemos aplicar a rr,atriz transferência pa-

ra a função de Green G 
1 

, devido a equação 2.38. Lor;o devenos definir 
n- ,n 

uma matriz transferência para essa função âe Green na for"'Wa: 

triz S dada por: 

s = 
Gn-1n 

Gnn 

Neste caso obtenos uma equaçao mdtricial para a ma-

= o 3.20 
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Fazendo um cálculo idêntico ao da matriz T encontra. 

mos que a matriz S tem a seguinte forma: 

s z = s = o 
4 

s = 
ELwz±JcEz-wz) (Ez-wz-4uz) 3.21 

3 ZU(E~W) 

EZ-wZ-zuZ~ JcE2-w2)(Ez-wz-4u2) 
s = 

1 2U 

Substituindo então as matrizes r. e S por seus eleme~ 

tos de matriz na equação 3.19, encontramos para a densidade de estado no 

volume a seguinte expressão: 

onde 1 = 1~. Como vemos temos um problema 

raiz complexa JcE 2-w2) (E 2-w2-4u 2)·. o sinal 

3.22 

quanto a escolha do sinal da 

correto ~ obtido quando int~ 

gramas a equação 3.2zna banda de energia. No caso da densidade de esta­

do no volume, devido ao fato de que cada spin ter o nfimero de primeiros 

vizin-hos igual a oito, 

ral cm relação as duas 

teremos uma simetria frente a uma inversão tcmp.2_ 
~~ 

sub-redcs, de ~ancira qttc os limites de integra-

-çao sera suficiente considerar apenas os valores positivos da energia. 

Portanto o intervalo de energia para a intcgraç~o da densidade de esta­

do no volume scrâ: 
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Impondo então a condição: 
I 

= 1 3.23 

encontramos que o sinal positivo na frente da raiz complexa 

ÚE 2-w 2) (E 2-w 2-4u2) é o que tem significado físico para o cálculo da den 

sidade de estado no volume. Através desta escolha é fâcil encontrar a 

equação: 

~ (W) = ..,_"" 
211 1 

'ii V(E 2-w2) (4U 2+w2-E 2) 
3. 2 4 

onde W obedece a equaçao 3. 18. 

Podemos também obter uma expressao analÍtica para a densidade de estado 

na camada n = O. Utilizando então as equações 2. 28 e 2. 40 , encontramos 

após alguns cálculoS a seguinte expressão: 

O (W) 
~.o 

= VCEZ-wZ) (4U2+w2-E2) ccw-4) z_uz) 
2'Í'U 2(U 2 (E-W)+4 (W-4) (W+E)) 

3 o 2 s 

onde W obedece a cquaçao 3.18. No cilculo da densidade de estado dado 

pela cquaçao 3. 23, encontramos um pÓlo coi-respondente a um estado de 

superfÍcie dado por 

111.4 - Estados de superfÍcies c conclusões 

Pela figura 1.3 encontramos que na primeira camada, 

n = O, o nuncro de primeiros vizinhos para a suh-redc de spin para cima 
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é igual a quatro. Devido a este fato é de se esperar que exista um esta­

do de superfície para energias prÓximas de W = ZJ$(4). 

Uma outra caracterÍstica desta superfÍcie e que ca­

da plano atômico paralelo a ela possuir spins apenas de uma das sub-re­

des. Em particular, a prÓpria superfÍcie possui spins de apenas um tipo. 

Portanto frente a uma inversão temporal a superfície não permanece 

- . . ' invariante, pois há uma troca de sinal do spin. 

Resulta disto que ao contrárioda situação do volume a densidade de esta­

do não é uma função par da frequência c precisamos considerar todo o in­

tervalo de energia, isto ê: 

ZJS(-8) .<: W .( 2JS(8) 

A invariância temporal de todo o sistema é, no entanto, preservada pois 

~.(w) = q1 (-W), onde~. ( ?,l é a densidade de estado, em qualquer camada, 

quando a superfÍcie possue apenas spins para cima (para haixo). 

No cálculo numérico para a densidade de estado uti­

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

Cunningham. ~y 

/ l</<>­
r-··--~1-'-----. 

\/I 
'I! 

>li 

•ti 
'-,-~-+--- '1."' 
·~ 'Is "! Vi '\o 1 o. 

\iG 111.1 

Na tabela 1 indicamos os principais resultados para 

essa supcrficie. Nesta tabela sao dados os valores da cner~ia cm unida-

des de ZJS para o inicio da banda de energia dada pela equnçio 

wb = JEz-4uz 
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Também é dado o valor da energia em unidade de 2JS para os estados de su 

perf{cies fora da banda, atrav~s da equaçao 3.26 ~ e tamh~m os pesos 

dos estados de superfície referente as camadas n = 0,1,2. Esses resulta-

dos sao para os pontos ria zona de Brillouin indicado pela figura III.l. 

Nesta tabela observamos que quanto mais afastado o 

estado·de superfÍcie se encontra do furido da banda, mais râpidamcnte es 

tes estados decaem. 

Um histograma do número de estado de superfÍcie cm 

função da energia é mostrado abaixo. 
N 

, 
\ 

~ 

' 
' 
l 

• 
' I l 

1 • 

Os gráficos 1 até 4 sao referentes a densidade loc~l 

de estado em função da energia. Essa densidade foi calculada através dos 

dez pontos de Cunnigham mostrados na figura III.l. 

N~ gráfico 1 temos a densidade local de estado referente a camada n = O 

e nele observamos picos para as energias dos estados localizados mostra 

dos na tahela 1. 

Os gráficos 2 e 3 referentes as camadas n = 1,2 mostram o comportamento 

da densidade local de estado quando penetra-se no cristal. 

Observe que os picos encontram-se bastante~ atctiuados e a densidade de 

estado j~ apresenta caractcristicas do volume, como mostra o gr5fico 4. 
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TABELA 1 

~ 3Í8 
. 

1/8 5/8 7/8 
y 

. 

l'lb = 2; 1861 

w = 1.4037 
s 

!11 o·. 45 

o .. 2 7 

o. 11 

1\ = 4' 6301 5.'7802 

' 

I w = 2.6719 3.·1744 . I s 
I 
! 

~ 11 , 
0.89 0.96 

' I 

i 
0.10 0.04 

0.01 o.oo 
. 

' .. 

w = 6.·7080 

I 
7.0953 7.6094 I b I 

I 

' I I 
' w. = 3.5412 3.6842 3. 8673 I ' 
' 
' 

'5í 2 . I 

0.99 0.99 1. 00 

o .. o 1 
I 

0."01 0.00 

o.oo 0.00 0.00 . 

-

\1b = 7. 8522 

I 
7. 8940 7; 9529 7.9942 

li = 3 •. 9504 I 3.9645 3 .. 9843 3.9981 I s I 

)/1 1..00 1. 00 1. 00 1. 00 

o.oo o.oo o,oo o.oo 

o.oo 0.00 o.oo o.oo 

.. . -- -
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C A P ! T U L O IV 

IV.l - Cálculo dos elc~cntos de matriz para a superfície (110) 

Através da equação2.28 podemos encontrar os eleme~ 

:os de'matriz referente as camadas representadas pelas figuras I.S e 

:.6. Iremos desprezar na eqüação 2.28 o campo de anisotropia assim co­

lO a energia do est-ado fundamental. 

ls matrizes envolvidas no cálculo da densidade àe estado sao dadas a-

1aixo: 

= 

v -E 0 

E -v 

11 = 4. 1 
V --E 

o -u 

ll ~= ll 
01 10 

u o 

mdc: 
E = 2J s ( 6) o 
E = 2JS(S) 

U(k) = 2JS.2cos(k a/2) 
y 

V(k) = 2JS.4cos(k Vza/Z)cos(k a/2) 
X y 
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IV.2 - Cálculo da matriz transferência 

Encontramos na seçao IV .1 que a matriz H 
01 

ê igual 

a matriz 11 10 de maneira que a equação matricial para a matriz transfe­

rência tem a forma: 
2 11 01r - (Z-I!)T + 11 01 = O 4.2 

Hultiplicando a equaçao acima ã esquerda pela matriz Hõi encontramos: 

2 -1 T - H01 (Z-JI)T + I = O 4.3 

Uma maneira de encontrarmos uma expres_sao analítica para os elementos 

de matriz de T, ê utilizar o mesmo cálculo da superfÍcie (100). Uma 

outra maneira ê procurar diagonalizar a equação matricial (válido ape-

nas quando a matriz 11 01 tem inversa) dada pela equação 4.3. 

Para encontrar a matriz M que diagonalize a equaçio 4.3 definimos 

4.4 

4. 5 

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

r• 2 -RT' + I = O 4.6 

Para- encontrar a matriz ~1 basta encontrar os auto-valores e os auto-vc 

tores da matriz H01 (Z-II). Substituindo então os valores dos elementos 

de matriz dados na equaç~o 4.1 e ap6s efctuar os c5lculos, encontramos 

que a matriz M tem a forma: 

)E + w VE + N 
~~ · m _L 

y2E 4.7 
JE - w -·IE - N 
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Podemos agora encontrar os elementos de matriz da 

matriz r• através da equaçao 4.6. Encontrada a matriz T' utilizamos a 

equação 4.4 na forma inversa de maneira que após efetuado os cálculos 

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

4U 4.8 

4.9 

4.10 

IV.3- Densidade de estado no volume 

A densidade espectral de estado no volume para a 

superfÍcie (110) ê uma densidade projetada ao longo de uma direção pe~ 

pendicular i direçio rn~dia da superffcie. A maneira anal{tica de encon 

trar essa densidade de estado é idêntica ao da seção III.3. 

Apenas lembramos que devido ao fato das matrizes n
01 

e ')o sercn iguais 

as equaçoes matriciais para a matriz T e a matriz S s~o iguais de mane! 

ra que para essa superf{cic, cm particular, s6 necessitamos definir a 

matriz transfer~ncia T. Portanto a cquaç~o matricial para a funç~o de 

Green no volume terã a forma: 

lim G = (Z-11-211 T)-1 
nn 01 

n~"" 

4. 11 

Outro fato a mencionar c que devido termos encontra 

do na scç:1o IV.2 os elementos de matriz de T com duas rafzcs complexas, 

teremos duas batidas de energia, dadas pelas equaç~es: 

4.12 
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4.13 

Aplicando então o mesmo tipo de cálculo da seçao III.3 encontramos 

4.14 

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

çio 111.2 quanto a escolha de sinais para os elementos de matriz da ma 

triz T. Essa escolha como sabemos é dada pela equação 

( D (W) dW = 1 \! n ;; 4.15 

Observe que na equagao 4.15 devemos efctuar duas integrais, pois temos 

dois valores de energia diferentes devido aos dois valores de energia 

w
1 

e. w
2

• Feito os c~lculos encontramos que para a raiz complexa 

J.4u '-(E'-•,·,•~-\·'J" . 1 . . . 1 o s1na pos1t1vo e para a ra1z comp exa 

J4u'-C EJ.-\\.l+V )~·o sinal positivo. Com essa escolha de sinal encon-

tramas para a densidade de estado no volume a cquaçao: 

4. 16 

IV.4 Estados de Supcrficies c conclus~es 

Pela figura 1.5 podcnos ohscrvar que na primeira ca 

mada, n = O • o nfimero de princiros vizinhos da suh-rede de s11in para 

cima c da sub-rcdc de spin para baixo é igual a seis. Portanto devemos 

esperar um estado de superffcie para encrgins pr5ximas de W = 2JS(6). 
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Outra caracterÍstica desta superfÍcie é o fato que 

agora cada plano atômico paralelo a ela possuir spins das duas suh-re­

des. Portanto, frente a uma inversão temporal a superfície permanece, 

portanto,· invariante, pois agora nio nota~os uma troca do sinal do 

spin quando invertemos o sinal da energia. 

Neste caso tere~os uma situação análoga ao do volume, de maneira que 

a densidade de estado serâ uma função par da energia, acarretando p~ 

ra o intervalo da mesma apenas as energias positivas (ou as energias 

negativas). Logo o intervalo de energia serã: 

O .( w..: 2JS(8) 

Para o c~lculo nttm~rico da densidade de estado uti­

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

Cunningham. 

A tabela 2 & idintica a tahela da superficie (100) 

apenas com um valor a mais devido ao fato que nesta supcrf{cie (110) 

temo~ duas_bandas de energia. lima outra modificaç~o nesta tabela ~ que 

no lugar de darmos os pesos dos estados de superfÍcies 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.l. 

Nesta SUJlerfícic encontramos atrav6s da tallcla, que quanto mais afasta 

do o estado de superfície se encontra da banda de energia Mais r~pi,!a-

mente a densidade parcial de estado para as camadas n = 1,2 decaem~ 
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Um histograma do numero de estado de superfície em 

função da energia é mostrado abaixo. 

tO 

~ 

I 

l 

• 
' 
' 
) -
• 
1 n1 

1 • I ' ' -
Nos grificos 5 at~ 8 fazemos a mesma discussio da 

superfÍcie (100) apenas lembrando que agora temos mais pontos na zona 

de Brillouin para o· cálculo da densidade local de estado, como mostra a 

figura IV.l. Logo o número de estados localizados sofre um au~ento de 

maneira que aparecem mais picos no grifico da densidade local de estado 

em função da energia referente as camadas n = 0,1,2. 
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T A B E L A 2 

1/8 3/8 5/8 7/8 
k -y 

1. 900 8 3.5177 5.1727 6.4821 

~~ b = 
7.9996 7·. 9726 7.8o77 7-.3504 

·W5 = I. 85 3·. 40 4;80 S.55 

I/8 
1.15 4.87 18.04 5.29 

0.68 1.55 2.75 o.oo 

0.66 1.12 1. 98 0-.18 

4.5387 5.·1862 6•1019 6-.9427 
l~b = 

7,. 999 7 7.9803 7.8623 7_. 5388 

- \~ = 4.10 
5 

4,65 s. 30 5·. 10 

3/8 5.38 4~53 6.14 S. 51 

1. 06 0.67 0,36 o.oo 

o. 54 0.33 0.20 0.08 

I 
6.6801 6,8873 7.2146 7c. 5463 i 

.w = I b 7.9999 7.9912 7.9388 7 .• 7975 ' 
I 

I 

s.J 
.w 

5 = 5.40 5.55 s .. 75 S. 90 

6.32 6.33 6. 35 6-.02 

0.18 0,12 o,. 03 o_. on I 
I 
I 

o.os 0.04 0.03 0.02 ' 
- - ----- -

7. 8492 7,8713 7-.9074 7 .• 9 4 5 s 
·'\ = 

.8.0000 7.9986 7,.9925 7 .. 9753 

w = 5.95 
5 

5,95 s. 95 6.,. 00 

7/8 
6.07 6.34 S. 26 s_. 97 

' o.oo o.oo o.oo o.oo 
-

o.oo o.oo o.oo o.on . 
L-~---
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C A P ! T U L O V 

SuperfÍcie (lOS) 

V.l !"" Cálculo dos eler.:entos de matriz 

Considerando o fato de que no nosso mcdelo apenas 

interaçõcs entre prir;.eiros vizinhos slio consideradas podemos através 

da figura 1.8 indicar suais os elementos de natriz diferentes~e zero 

para as matrizes H00 , H, H01 e H10 , envolvidas no cálculo da de:1sidade 

espectral de estado. O~serve que devido n célula unit5ria Cessa super-

ffcie conter doze á~onos, todas as ~atrizes ter~o u~a di~ens~o igual 

a doZe. 

Vamos pri~eiro indicar quais os elenentos de matriz 

nao nulos referentes a uma mesma canada, isto é, estamos interessados 

em encontrar os eler.:entos de matriz de (~k\H\nk) 

Essa matriz é nostrada abaixo onde assinalamos con X os elementos de r.a 

triz difen"!n-tes de zero. 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 

1 X X X X 

2 X X X 

3 X X X 

4 X X X 

5 X X X 

6 X X X X 

7 X X X 

8 X X X X 

9 X X X 

10 X X X 

11 X X X X 

12 X X X 
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No caso dos elementos de matriz nao nulos referen­

tes a camadas diferentes, isto é, para as matrizes 

encontramos: 

1 2 3 

1 ii 

2 X X 

3 

4 X 

5 

6 

7 

8 

9 

lO 

ll 

12 

H01 =<nkl Hln+lk> 

H10 = < nk I H I n-1k > 

4 5 6 7 8 

X 

ii 

X 

X 

li 

9 10 11 12 

X 

X X 

X 

ii 

onde os elementos de matriz assinalados por X sao referente:-; a r:w.triz 

H01 e os elementos de r.1atriz assinalados nor 2 são referentes a rn.atr-: :--: 

H lO' 

Observe que na ::~a triz < nk I '! I nk ::> s<> fazer:ns n = '~ 

os elementos diar;ona5 s tem valores disti.Ytos j.1. que nessa caraada dife­

rentes ~tomos dentro da c~lula primitiva tem o n~mcro de pri~ciros vi­

zinhos diferentes. Para n ~ 1 todos os spins tem o numero de primcir:>s 

vizinhos iGual a oito de rn.:1neira que os clem-2ntos diagorw.is siío todo~ 

i suais. 
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Agora que sabenos quais .cs Plenentos de matriz di-

ferentes de zero para as matrizes H00 , H, n01 e H10 , pode nos encontrar 

os seus valores nur.éricos. 

Definindo o sistema de e1xos ortor;onais na forma: 

1 

y 

' M 

onde n é o veto r uni tá rio na direçfi.o média nornal a superfÍcie e de co:n 

ponentes dadas por: 

n = (l/ 26;0;5/ 26) 5.1 

Para o cálculo dos elementos de r:-~atriz utilizaremos a igualdade vetorial 

~ ....... ..... _, -
R

11 
= i'- n(R.n) 5.2 

onde R; I é um vetar paralelo a direção média da superfÍcie. 

Logo a componente z desse vetar será dado por: 

Rz)// = ( - R /(26) + R /2G ) 
X Z 

5. 3 

Var".OS escolher cano origer:1. dos e1xos o~to;o,onc..is o 

spin ú= l da sub-rede de spin paPa ci.ma da figura I. 8. 

Utilizando então essa fil=!ura e a: ,> 

1 - ~la triz < nk I li I nk-:> = H nn 

-equaçao 2.28 encontral!los 

Os elemento:::> de na triz di fer·~ntes d,..,_ 7.:ero :ora da. 

diagon3l, te~ os seguintes valorc5 

(1 1 2)=-(2 1 1)"=(3 1 4)=-(4 1 3)•=(5 1 6)=-(6 1 5)*=-(8 1 7)=(7,8) 0 = 

-(10 ,9)=(9,10)''=-(12,11)= (11,12)•'= 
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(4,1) =-(1 ,4)"=(6 ,3) =-( 3 ,6) ·=-( 7 ,6) :(6, 7)''=(8,5) =-( 5 ,8) ''= -.:t~ 

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

=<2,11)= 2JS 2cosCk
2
a/2).exp(-i3ak

1
/26) 

Os elementos da diagonal para n=O sao: 

(1,1) = 2JS(6) 

(2,2)=(4,4)=(6,6) = 2SJ(-8) 

(3,3)=(5,5) = 2JS(4) 

(7,7)=(9,9)=(11,11) = 2JS(8) 

(8,8) = 2JS(-6) 

(10,10)=(12,12) = 2JS(-4) 

Os elementos da diagonal para n ~ l, sao: 

(I,I) = (-l)I- 1 2JS(B) 

2 - t1atriz <nk I H I n+lk > = :1 01 

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

=2JS.2cosCk
2
a/2)exp(-ik

1
a/13) 

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

=2JS.2cosCk
2
a/2)exp(i3ak

1
/26J 

3 - Matriz c nk I H I n-1k > = H10 

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

; 
·"'~ . ' 
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(3,2)=(5,4)=-(10,7)=-(12,9)= 

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

/26) 

V.2 - Estado de SuperfÍcie e conclusões 

Nesta superfície iremos calcular a densidade espe­

ctral de estado para as camadas n=O,l,2 mostradas na figura 1.8. 

Seguindo a mesma linha de raciocínio aplicada as superfícies (100) e 

(110) observamos que frente a uma inversio temporal as densidades de 

estados abaixo obedecem a seguinte relações: 

onde por 

ÇJ (W) 
1,2 

= f (-W) 
7,8 

9 (W) = ({ ( -W) 
3,4 9,10 

= S'n 12C-WJ • 

n (W) queremos indicar a densidade de estado relativo ao 
:ro~ 

par de spins mostrado na figura 1.8. Porta~to devido a essa simetria 

da densidade de estado dos pares de spins em relação a energia o in­

iervalo para o c5lculo num~rico ser5: 

O < W < 2JS (8) 

Para o c5lculo num~rico iterativo da densidade lo-

cal de estado utilizamos o seguinte ponto na zona de Rrillouin devido 

ao método de Cunnighan: 
l<, 

r.,. v.i 
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Na tabela 3 damos os resultados numcricos mais im­

portantes para essa superfÍcie referente ao estado de superfÍcie loca­

lizado com uma energia 
W = 2JS(2.4ZS) 

Nesta tabela sao dados os pesos dos estados localizados para os pares 

de spins definidos anteriormente e o peso do estado localizado total 

(igual a soma dos pesos dos estados localizados para os pares de 

spins). Estes pesos sao referentes as camadas n=O,l,2 e ao ponto da zo 

na de Brillouin mostrado na figura V.l 

Nos gráficos 9,10,11 temos a densidade local de es 

tado em função da energia, referente as camadas n=0,1,2. Observe que 

no grifico 9 encontramos um estado de superfície para uma energia W = 

2Js(Z.425) e uma frequência de ressonância de superfície para uma ener 

gia W = ·zJS(3.44). Nos gráficos 10 e 11 observamos que o estado de su­

perfície e a frequência de ressonância dccaen rãpidamente ao penetrar 

no cristal. 

Nos gráficos 12 até 17 temos a densidade de cstaào 

em função da energia para os pares de spin (1,2), (3,4), (S,6), (7 ,8), 

(9,10), (11,12) referente a camada n =O. 

Observe que nos grâficos 13 e 14 o estado de superfÍcie e a frequência 

de rcsson~ncia aparecem mitidamentc. O fato de termos o pico mais ace~ 

tuado para a densidade de estado do par de spin (5,6), isto 6, para o 

gr~fico 12, pode ser explicado pelo fato desse par se cncnntrar na hor 

da do degrau (olhe figura I.S), c o spin v-= 5 ter um número de prime~ 

ros vizinhos igual a quatro. 

Nos gr~ficos 15,16,17 pr~ticnrncntc nao apresentam 

estados de supcrf{cics (localizados ou de rcsson~ncia) devido ao fato 

de que frequ~ncias JlOsitivas se referem a excitaç5cs principalmente 

nos spins da sub- rede para cima, c nestes pares, (7, 8), (9 ,10). c 
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(li,12) os spins para cima se encontram abaixo da superfÍcie, com um 

número de primeiros vizinhos igual a oito e portanto comportando-se 

corno spins do volume. 

Nos grâficos 13, 18 e 19 (14, 20 e 21) temos a de~ 

sidade local de estado para o par (3,4) ((5,6)) referente as camadas 

n = 0,1,2. 

Esses três gráficos nos dâ urna ideia de como a densidade de estado dos 

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

n=O 

- l 

• 2 

w = 2.425 
s 

ç> 3 4 • 

T A ll E L A 3 

k· =li /lO a 
1 

Ç' 5 6 • '? 7 8 • 

"" k = 11 /2a 
2 

~ 9,10 

l--o_._o_4--l----o-;_3_8+--o-:_4_ 3_\ __ o ·:_2j __ o_._D-~-~-0 _ ._o_o __ l_o_._8_9---l 

o.{) o 0.07 0;03 o.uo 0.00 0.00 o. lo 

1-----+-----1-----1-------+-------+---------i 
0.00 o .·01 o. {10 0.00 o.oo 0.01 
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C A P 1 T U L O VI 

Conclusões 

O né~odo da ::;,a-tri:: "t~ans::erê:-1cia ;;_cs-:rc:..!-se ~as--:a:-. 

te conveniente para o cálculo da densidade espec~ra: ~e es--:a~o a 2a:.xa 

teillperatura na vizinhança de &' • super .... ~c:..e, 

co de corpo centrado, utilizando-se o ~a.i:-ti:!:to:-:ia:1o àe Ee:.se:-:::erg. 

E:"ltre"tanto, no nosso câlculo despreza."':los a energia C.e ar.:.s:--:::-op:.::. e sa 

b 1 
- . . . . . c 

emos que e a e 2:-n.portante em :::u:.-ros crl.sta:t.s an--:1.-e!~!"'-.:;~.2.~::--.e"';:cs. ?c r-

tanto ur:-:.a exte..-:são pa:--a esse "tra~al':-J.o é :..nc!.:..:.:.:- essa e:-.eri;::_a cc::-.:; ::a:::-

~éi:l considerar o ter:i:'.o de relaxação já que no :-:osso :-:-.o.:.e:.o as 

de troca fora:::. cons ideraC.as cons-:-antes, isto -e ' tc:-:-.a:-:-.os o :-.es~.:: va:c:-

tanto para as - . ' superf1c:.es co~o para o vo_:..!~e 

U;:-.a outra ex--:e:;são ç·...:e ';)Oê.e ser e:e-:-_;~=2. e :a::e~.::;s 

u::1a análise ma::...s conpleta ~a zona ee 9r~:lo~~~ 

degrau, oois nara o c~lc~lc da de~s~~a~e . . 
. . . 

es;e=-:~a- =~ es":~=~ 

J..en tais no que se refere a 

cies (12) não ~ode::1os 

àos teóricos o~~~Cos neste tra~al~o. 

I:spera..·:ws entretanto que esse t:r-a.jalho si r•; a ::e es-:.r~ . ..;2..::. ::::a~e. :;;-:-_;:-,:;.:: 

pesquisas experiDentais sobre os estaCas Ce su~er:~c~es ~~ ~~:: 2 ~e 

~;oir. err. u~ cristal antiferrc::J.agneto. 
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