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RESUMNO

Estudo do efeito da superficle sobre o espectiro de excitacHo de
naterials ferromagndtlicos degceritog pelo Hamiltonlano de Helsenberg,
egpeclialmente aqueles que apresentam campetitividadé ferro-antiferroc-
magnética na intera¢¥o entre zpins. Determinagio do diagrama de esta-
bilidade da estrutura magnética na superfflcle correspondente a um es-
tado fundamental ferromagnétlice no véluma am fungdo da presenca da su-
perficle & da alteracfo dos ﬁarametros de Lroca. Cédlcule da dlgpers3o
de magnons para um sistema que previlegla a interag3o antiferromagné-
tica na regl¥o superficial. Estade fundamental deo sistema quando da

reconstrugdo na superffcle. Obten¢io das dengldades de magnons.
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0 estudo de fenOmenos cooperativos num sistema de grande
nimero de partfculas Interagentes, como a supercondutlividade, & um
campo multo atlvo da f{sica tedrica., 0 modelo proposto Inicialmente
por Helsenberg' e Frenkel? fol o primeiro grande passo para a com-
preensdo do magnetisamo como um Fegﬂmeno cooperative e que possiblliton
granders progressog no enténdlmento dos materlals lsolantes magnéticos
incluindo a natureza das transic®es de fase Ferrémagnétlcan o antifer-
romagnéticas. Também grande parte dog trabalhos sobre as excitagBes
elementares em s3lstemas magnéticos fundamenta-se nesse modelo.

0 modelo de Holsenberg estd baseado no conceito de _intera-
¢3c de gxchange. A Inteorag¥o de exrhange tem origem no principle de
exclusBo de Paull e n3o tem andlogo classico. Ela péde.aer entendida
comoc a diferenga de energla entre a conflgurag¢3o de spinzg paraleleos o
anti{-paralelos® uma vez que segundo o princfplo de exclus@o de Paull
os elétrons de splns paralelos se mantém separados reduzindo assim sua
repuleo columblana. A energia de troca ¢ favordvel ao ferromagnetismo
somente em clircunstincias raras como no ferro, pols ¢ decréscime em
energla potencial proporctohado deve ser balanceado com o aumento de

energla clnética agsoclado aos spins paralelos. Assim as forgas que

regulem a configura¢do de sping nos s6lldos via principlo de Paulti r¥o
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eletrostiticas e nlo as foréas de dipolo magnédticas que =%o muito mals
fracas. Ent3o assumindo-se uma ensrgla "JlJ agsoclada & exchkangs Di-
. rac, Helsenberg e Van Vleck" chegaram a um Hamiltoniano efetivo pro-
poercional ac produto Jldg].gd. D;rac mostrou a poszibilldade de sme
partlr‘da interag8o columbiana ¢ se chegar ao hamiltoniano efetlvo co-
nhecido como Hamiltonlano de Heisenberg® enquanto outrog tentaram ob-
ter a2 interag¥o de exchange a partir de par8metros atémicoss. HNo en-—
tanto devido 4 impossibilidade de obter a interacic de éxéhange a par-
4tir de um principio universal ; 4 boa descric¥o que o modelo de Hel-
genberg fornece dae proprledades magﬁétlcas de subgstinclas fortemente
magneét. fcap os parfmetros de exchaﬁge £¥%0 tratados como quantidades fe-
nomenoléglicas?,

‘ Os estados que dlagonalizam o hamiltoniano de Helsenberg
cénalstem de deavios de a2pln com relag¥o A dire¢3o de magnetizacXe que
ge propagam como onhdas planas ac longo do sistema magnético e s%o cha-
madas de ondas de spin, estudadas Iniclalmente por Bloch®?, 0 qﬁanw
tum de energia da onda de spin ¢ chamado de magnon e como extensdo de
linguagem a prépria excitagfo é também chamada de magnon. A balxas
Lemperaturas podemos desconesidersr a Interag¢3o entre magnons e trgté—
log estatisticamente como”um sistema de hésong ldealsi i,

Nesse trabalho apresentamoz um estudo do efelto da superfi(-
‘cle sobre o espectro de excltagles de glstemas ferromagnéticos descri-
toe pelo Hamiltoniano de Helsenberg. A Introdug®o da superficle num
¢ristal provoca uma modiflcagio nas funcg®es de Blech que caracterizam
ag excltacBes de um cristal Infinlteo particularmente na reglido préxima

a superffclei?2. Além disso novos estados podem ser obtidos, locall-
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zados nesta regl¥o cuja anefgla Be sltﬁa num gap no espectro de ene-
glar doe estados do volume; a fungdo de onda dosg estados de superficle
ﬁecaém rapidamente para dentro do cristal e também no vdcuo, =ze sua
energla estiver abailxo do nivel do vicuo. Portanto og estadoz sic lo-
¢alizadas na direg¢3o em que ocorre a perda de zsimetria; na diregdo pa-
ralela 8o plano de superffcle o comportamento & do tipoe Bloch. Essa
caracterfastica & fundamental na escolha dos modelos matemdtlcos que
utillzaremos para a desgcri¢lo do problema.

7 Wallls e outrost? propuseram a existéncia de magnons de
guperficle para o cago de um sistema cdblico simples em analogla ao
problema de vibracBies em um cristal anallsando sua dependéncla com a
guperficie deo cristal. Esse e demala estudos sobre a estrutura dos
maghong de superfficie foram realizadosltanto na ¢dtica de cristal semi-
Infinlto como para fillmosit,

Entretanto os trabalhos tedrices cltados acima pressupunham
ao tratarem as proprledades superficials de sistemas magneticos que
" na superficle a conflguracﬁo de sping era a mesma do volume do mate-
rial, ou seja, se o materlal & ferromagnético no volume sua conflgura-
¢¥%o na superficie, ainda que os par@metros de acoplamento sejam dis-
tintos do volume, pressupde alinhamento ferromagnético. Entretanto
noaso trabalho se basela no estude de materlals que ndo coﬁpactuam com
essa Interpretac¥o como por exemplo os calcogenetos de Eurdpleo cuja
caracterfstica fundamental & que sgendo ferromagnéticos no volume apre-
sentam Interac8o antl-ferromagnética entre segundos vizinhosi'¥, Essa
caracterfstica allada & presenga da superficle & suflciente para crlar

en determinadag circunst@nclas Instablliidade do arranjo ferrcmagnétlico
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nea superffclet® de modo a iornar necéasérla a‘determlnacﬁo do novo
est.ado fundamental do sistema magnético; podendo-se entdo estudar fe-
ndmenos de recongtrugdo do sistema magnétlco na reglidoe superficial,

Essa tese conta entBo com mals quakro capftulos quo enfocanm
o8 Eegdlntes temas; Diagramas de Establlidade, Sialema Reconstrufdo,
Denzsidade de Magnons e conclusSes,

A presenga da superfi{clie provoca a perda de slmetrla trans-
laclonal em uma dire¢ilo, tornando-se entdo adequada a wutilizagldo do
formaliemo de espago recfproco em apeéenas duag dimensleg resgultando no
surglmento da Zona de Brillouin bi-dimenslional. A diferenga tanto na
ordem de grandeza e do carater ferro-antiferro do acoplamento entre
primeiros e segundos vizinhoz e também a diferenclag¥o desses parime-
tros na guperficie coleca em evidéncla 5 determinsdglo da estabil idade
do slstema magnético para diversos valores dag Integrals de acoplamen-
to e ¢ o assunto central do segundo capftulo. Apresentaremos dlagramas
de estabilidade para oz sistemas magnéticos com estrutura cdblca sim-
-ples e ciblca de face centrada, mositrande também a influéncia dé cam-
pos magnéticos externos na establlidade. Abordaremos o método de fil-
mes para o obten¢fo da dispersfo de maghons e discutiremeos o preoblema
da determinac¥o do novo estadoe fundamental e o fendmeno de reconst;u—
¢¥o do sistema magnético quando os valores dos parlmetros de acopla-
mento colocam em cheque o estade fundamental ferromagnético nos plan-
tos prdximos & superficle.

J& no terceiro capftulo descreveremos o sistema reconstrufl-
do com malor detalhe regsaltando o aparecimento das duas sub-redes

(gistema cubico s!imples). Trataremos a Introduglo doe operadores de



criacio e destrul¢io de magnoné para cada sub-rede e a obtencio do no-
vo hamlilton!anc para o sistema. A partir dele, da condiglo de minimi-
zag¥%o de energla e da aproximag¢d¥e de onda de spin obt8m-se os angulos
de reconstruc¥o e ent¥o ag novarn ;urvas de dispersio.

D quarto capftulo ¢ dedlcado & exposic¥o dog cdlculos da
densidade espectral de magnons tanto ﬁara filmes‘comc para sistemas
senl-infinitos. Desenvolveremos todo o.formalisme das Ffungécs de Green
de Zubarevi? e mostraremos que utilizando © desacoplamento de Tya-
blikovi® a equagdc de Dyson pode mer resolvida como por exemplo pelo
nétodo da matriz transferénciat?,

Finalmente no dltimo capftulo faremos as conclusBes finals

@ comentaremos as poussibltdades abertas pelo problema.
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Eatamos Interessados na determinac¥o das excitagBes. magné-
tices de superffcle em materials que apresentam ccmpetléﬁo ferro-anti -
ferromagnética. Tais eistemas =%o supostos ferromagnéticor no volume e
‘apresentam intera¢¥o antiferromagnética entre segundog vizinhost¥.
NHeste caso a presenca da auPerchlé"podq alterar o'equilfbrlo das In-
teracBes competitivas, que determinam o estado fundamental ferromagné-
tico no cristal infinlto, em uma regl¥o préxtma 2 guparf (ciett @ con
eaquentemente o arranjo de sping pode ser mals complexo podendo ocor-
rer o andlogo magndtico da reconstrug¥o de superficle para o caro ele-
trénlcolY .

Hesse capftulo inficlalmente obtemos o eapﬁciro de excita-
¢tes de ondas de spin para fllimes constttufdos de um nimero finlto de
planos atémicoa utilizando como base aestados adequados 3 situaclo de
perda de gimetrla translacjonal provocada pela presenga das superf(-
cles, A partir do espectro de excitacg3oe podemos construlr diagramas de
eatablltdade para o slestema magnétlco.lh influéncia de campos magnéti -
cos externos sobre os diagresmas de establlidade & analisada na parte

final do capftulo.

2.2 Undas de Spin' Magnons



Concentramos nossa at?ncﬁo em um sigtema de spins de magnl-
tude S distribufdos em uma rede ciblca simples com superffcie (100).
Conzideramos que no volume os Bplns se acoplam atravéds de Interacfes
de cxchange Jy entre primeirca vizinhos e J» entre segundos vizlinhos.
Em nosgo modelo Jy @empre represgentars uma Interac¥o do tipo ferromag-
nética e~J2 do tlpo antliferromagnética. Ainda gBUpomoe que o valor das
congtantes de gichange possam diferir no plano da superffcie dos valo-
reg de volume, denominando-os J? a J; para a interac3c entre primeiros
e segundos vizinhos respectivamente. Asgim, além da diferenca de valor

dag constantes de troca entre primelros e segundos vizinhos, o modelo

ge caracteriza pela competitividade do tipo de InteracXo corresponden-

te na determinag¢lo do estado fundamental do sistema ferromagnético. A

din8mica do slstema & deflnida através do Hamiltontano de Helsenberg:

-

K= -1/2 3 Jy, j+a5y-5 4 ' (2.1)
onde J; ji1a € © valor da interaglo de troca entre os sftios J e j+A e
§J © operador de spin para o sftio j.

Pefinimos oe operadores de crlagdo ¢ destruigioc de deszvios
de gpin24.

5+ = Sy t 1S (Z2.2a)

y
5 =5, - 15 (2.2b)

X y
Podemos ent¥o reescrever o hamiltoniano 2.1 em fung3o dos
operadores 5., 5t e 57 calculados nor sftlios j e J4A, ODbtemos a equa-
¢¥0 de movimento para o operdor 5tj calculando-se o comutador [SB,H]
peia;
ihdS+J/dt = [S+J.H]‘ (2.3

Finalmente atravéa dag relac®es de comutaclo caracterfsticas de opera-

dores vetoriais?22;



TUMSH)LSy) = oSk By 2.4
""T[S+J.S”IJ“= EhSzJ SJ,I o ' (2.4b)
'vobLEmos alequaqﬁo de mov}mento para S%J:'
1HdS+J/dt = hfgLEIJJ;J+A(S+JSiJ+A - 32J5+J+A] | S (2.5
.~ Portanto, como podemos observar através da " eguac3oc  acima
que acopla a derivada temporal do operador?‘§+J'h‘Lodca o8 operadores
'?“S+J+A -dos  sftlor que interagem com o sftio J¢ que um desvio . de um
- 8pin’ de um determinado sfti1o j da direcio de magnetiza¢do se propaga
via Interag¥o coulomblana aoc longo de todo o azlastema en analoglia ao
' problema de vibracSes em uma rede. Ent¥o a equacio 2.5 derivada a par-
tir de um hamiltontano fenomencidgico eq. 2.1),'qua como vimog des-
creve ae caracterfsticas ffaicas do sistema flelmente, nogs leva ao
concelto de excltac¥o coletiva, as ondas de spln.

Sabe-se?® que o espectro de energia de excltacBes olemen-
tares possul caracteristicas diretamente ligadas 3 gimetria transla-
clonal periddica da rede cristalina e & énnBEPVaqﬁé do momento crista-
IMne. O nosso sistema é caracterizado pela presenca de superficle ao
longe da dire¢fo =z, destruindo a aimetria translactonal ao longo demsa
dire¢do. Agsim devemos utillizar fung®es extendiday, tipce Bloch, para\a
descri¢¥o do problema apenas nae direcBes normais a dire¢do =z, ou se-
Ja, €& aconselhdvel utllizarmos tratamentos de espago reciproco bldi-
ﬁensional combinado com uma fungfo de ﬁm parametro que varle no espago
real ao longo da direg¢fo z. EntZo propomos a seguinte solug¥o ondula-
tdéria para o operador S+J, compatfvel com a solu¢¥o que estamos Iinte-

resgados do problema(ondas de spin):

— i - ’
St 6> = SO dexpl1cik,.T - wt) (2.6)
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onde 1, ¢ um fndice que indica o pleno de dtomoe que estamos conside~
raﬁdo da famflia [1,0.0],-§“ é um vetor de onda bidimensional e 1 6 o
vetor de poslicg¥o do sftio j.

A propagaclco do desvio de spin de um sftio para outro & da-
da pela forma ondulatdéria da equag3o 2.6 a qual chamamos de aproxima-
¢Ho de onda de epin. 0 quantum de energia de uma onda de spln é o mag-
non, e como extens¥o de linguagem, chamamos ondag de gpin de lmagnuns.
Agzim neese tipo de excltac¢No coletiva do sistema magﬁético o8 spinsg
a0 invés de se altinharem ac longo da dire¢%o de magnetiza¢¥o (estado
fundamental do sistema ferromagnético), precessam em torno do eixo =

formando com a direg¥o de magnetlza¢c3o um pequenc desvlo angular., Por-
tanto,-como parte da aproximac¢3o de onda de epin, cmnsideramus:

- Sz y4n = 5, para qualquer A . ' (2.7)
?Inaimente obtemos, a partir. da equag3o de movimento 2.5 e dag consi-
déragBes feltas acima acerca da natureza das excltag¥es eétu@adas (eq.
2.6 e 2.7), a equag¥o que nos permite obter as curvas de dispersZo de
‘magnonsg: - e
| "*"z.ss+'d EE UG s lS St i) o (2.8)
" Escrevendo os'operadoreq u+J

‘¢¥o acima nos leva a um elegtema de equacles acopladas do tipo:

através de sua forma ondulatdéria a equa-

T wS(0) = B(KIS(0) + (KIS(L) (2.9a2

TwSin) = B(kIS(n) + «(K)I[S(n-1)+5(n+1)) (2.9b2

Algung autoresié, interessados nos estados de superficle,

regsolveram o glstema propondo um decaimento exponencial de 5(l1,) com
relagio & S5(0), obtendo desta forma apenas a dlspers3o dos magnons su-

perficiale, negligenciando oe estados extendidos. Nés utilizamos o mé-



do de filmes, isto &, consideramos um conjunto finito de planos atémi -
cos e o gletema de equacBes 2.9 pode ser ent¥o resolvido exatamente,

¥ importante ressaltar que o conheclmento da dlspers¥o dos
imagnons nos permite avallar a eatabilidade do glstenma magnético. 0O
slatema em estudo tem como caracterfstlica fundamental a competitivida-
de do tipo de interac¢lo entre prtmelroa(ferromagqétlca} e segundos vi-
zinhos(antiferromagnética) e embora tenhamos assumido o slstema 1Int-
clalmente como sendo ferromagnétlco o aumento da constante de troca
para a interac¢¥o entre segundué vizinhos pode destrulr esse tipo de
‘ordem. Podemos encontrar facilmente o valor crftico da relacio Js/Jy
que separa as fases estdvel e n%o estdvel do gistema ferromagnético
para o 'volume' do material, ou seja, para uma reglio do mesmo sufli-
clentemente distante da superficle tal que a sua- Influfncla gobre o
‘sistema magnético possa ser desprezadas. Em outras palavrase podemos
constderar a existéncia de uma gimetria translacional nas ¢85 dire-
¢ee e reescrever a aproximaclo de onda de epin(eq.2.6) da seguinte
. maneira: | ‘
Sty = 5K expl1K. 1) S (2.10)
Agora .ﬁ € um vetor de onda tridimenstonal. Uti{lizando-s5e da equag¥o
acima e da equag3o 2.8 podemos chegar 3 relac¢¥o de dispersifo de m;g—
nong no volume cuja forma dependerd apenas da estrutura cristalina da
rede de spins e da rela¢i3o entre Jy e Jy, tidos como parfmetros. Cha-
mando-se ag trés componentes do vetor de onda de k (asz trézs directes
efio equivalentes) e igualando-se a derivada dE/dk & zero encontramos a
relagdo J,/J, procurada.

Ho caso de uma réde de spin em estrutura cudblca gimples

ten—ge:



w = GJIS - EJIS(ccakHa+cosk a+coskza) + 12J25 -

Y

-4J,5(coek, acosk a+cosk_acosk_ a+tcosk, acosk_a) {(2.11)
2 ® »® = o

y Y
0 mfnimo valor desta express3o ocorre para o ponto k na dire¢lio de s5i-

metrlia (111). Fazendo kx=k =k =K

Y
dw/dk = Ssenka(EJl +24J2coskd} . ‘ (2.12}
Entio fqualando-se¢ a derivada acima a zero oblemos a relaglo Jo/dy que
separa as regliles estivel e Instdvel do sistema ferromagnético no vo=
lume:
Jy/Jdy = -0.25 - (2.13)
E Importante notar que egee valor é significativamente di-
ferente do valor encontrado pela teorla de campo médlo que, em virtude

do nimero de scgundos vizinhos ser o dobro do ndmero deo primeiron, &

-0.5.
2.5 Rigpersio de Magnons para +ilaes

Calculamos entio as curvas de dlsperz%o de magnons para  um
fllme constitufdo de N planos, aszaim o (ndlce 1, {eq.2.6) varia dc O 2
N-1, sendo esses valores respectlves aos planos de superficle. A nossa

: .

rede de spins tem estrutura cublca simples, a dire¢3o de magnetizaglo,
que & normal as superficlies, & assumida como sendo a direg¢dc 2. Por-
tanto temos um sistema de N equagBes acopladas, duas andlogas 3 equa=-
¢d0 2.9a para oz planos das superffcles e as demals sdo anilogaz A
equagdo 2.9b, Oz parimetros «(k), B(k) e 8(k), que escrevemos por sim-

plicldade x, B ¢ §, s%¥o decorrentes da geometrtia da rede e do alcance

e Lipo das Interacdes



“"R"E”FBJI + Edz(coskxa+coak a))ls ' ‘ - : (2.14)

y
"?I“E"iadi“-12J2 - 2J1(cosk33+COBkya}'—
“ - fAJécoskxa¢oskyals SRR e (2.15)
*“a“g@fif . ags TEPRN +”4Jé--TEJi(cnsk“a+Cbskya)'4
"‘i:ngéaaﬁxacoskyaJS e e 2

7 'EsBe slstema pode ser escrito de uma forma matriclal,  ca-
racterlizando um problema de auto-valores: -
"'“:W(A‘A*hlix - o T ‘ (2.7
onde | ¢ a matriz i{dentidade de d!menﬁao HXN e a matriz A do problema
"4 tridiagonal: X
lswoo. ..o . y
« BxO. . .0

1O« B Y. . .0

A=l . L 0L, L. - (Z2.42)
0 SR &
0 L O w 8B

" X a matrtz coluna:

S(0)

I . ‘ o (2,19

T |sen-1)

O elementoa de matriz A sH¥o dados em funcio de kx e ky,

-
componentea do vetor de onda bl-dlmenslonal k,. Como sabemos em decor-
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‘réncla do Teorema de Bloch2% "oe pontos pertencentes 3 primeira célu*

‘la de Wigner-Seitz do espag¢o recfproco, conhecida como primelra Zona
' de Brilleoeuin, nos fornecem toda iInformac¥o a respelito do espectiro de

energia  de um slatema; neste caso como decorré&nclia da perda de gime-—
"“tria translacional numa dire¢do trabalharemos com uma Z.B. bi-dimen-
" 'slonal, Resolvendo o problema de autovalores da.eq.'z;i?'para pontos
"do espaco recfproco ao longo de linhas da zona de Brillouin bidimen-
sional do sistema obtemos as curvas de dispers%o de magnons. Escolhe-

moa ag2 linhaz de alta simetria ligando os pontos conhecidos como P, x

e A;para o cdlculo ( figura'2.1 ).

figura 2.1 Jona de Briflouin bi—dimensional para uma rede cubica sia-
ri .

T ples mostrando linhas de alta simebria

"7 " Apregentamog as curvas de dlspers¥o calculadas para filmes

de dez planos at8micos para dols casos, no primeiro oz valores dasm
;"Constantes"'dé éxchangéfﬂiljé.di-e J: 35@ regpectivamente 1,-0.22,1 e
~0.44(f1g. 2.2) & no eegundo 1,-0.22,1 e -0.6(fig. 2.3). Escolhemos

‘N=10 pois para esge valor J4 podemos observar a caracter!zagido de um

- “'yolumet{eletema serml-Infinito), como veremosg adlante,
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+" "Em ambos os casos temos 10 curvas sendo que as duas de

~“énergla mals baixa apresentam praticemente a mesma dispersdo que &

gignificativamente diferente daas demals. Ac analizarmnos os valores dos
" parSmetros’ 'S(n) (autovetores do problenma, eq. 2.6) para essas curvas
de energla male baixa notamos que, lndependentemenﬁe do ponto da =ona
de Brillouin, eles apresentam um decatmento exponenclal dos plance da
superffcle para o Interior do fllme, sendo praticamente nulos em todos
cg planoa internos exceto o primeiro ou segunde imediatamente préximos
& superffcle. J4 para as demals curvas n¥o ocorrem variacBes signif] -
cativas dosz valores de S(n) ao longo do filme. Fica portanto eviden-
clada a presenca de sgft modes de magnons spuperflcialie, ou szeja, estam-
doa espaclalmente local lzados préximos ao planc da superficle e de de-
caimento muito réplde avangando-se para o interlor do materlial., Pode-
mqé conglderar og outros estadosg como sendo de 'volume', ou =eja, a¥o
estados extendidos espaclalmente. ¥ importante ter em mente gue quando
falamos da locallizacHio ou extens3io de estados de guperficie ou wvolume
eat.amoe nos referindo a‘uma diregdo em particular, a‘dlrecﬁo normal aa
puperficles (que & também a dire¢io de magnetizad¥o, a direclo z). Nas
'direg®es paralelas as puperffclies ambos os estados s¥o do tipo Bloch,

Contribuindo para a caracterizag¥o do limtte sem!-Infintto,

podemos notar que a dieperalo dos dois estados de superficie & prati-

camente 1d&ntica uma a outra em cada caso (figuras 2.2 e 2.3) aviden-
¢iando o fato de que no que diz respeito 4: ondas de spln uma superf{-

cle n3o enxerga a outra. Asz#im nos casgos apresentados a locallzag¥o

‘do# estados superficialas é de tal ordem que no terceiro ou dquarto pla-

no reobtemos os resultados de volume, Portanto a - camada superficlal

‘n¥o ultrapasga poucoe parfmetros de rede (2 ou 3).



As curvas da flgura 2.3 representam uma sltuacio {mportanto
que Ltrataremos daqul para frente. Nota-sc que ofF modo=s de energlo mals
balxa apresentam energlas nogativ;s no entorno do ponto X que & o pon-
to de mfnima energia. Obvlamente csse resultado nio tem sentido fisico
e mostra que a presenca da guperficioe altera a‘cmfrelacﬁo entre as in-
teragfes competitivas existentes no sistema. Embora o valor da rclagdo
Jp/Jy correspenda neste caso a regl3o estdvel do sistena magné#bico no
volume (eq. 2.13), Lemcas a ocorréncla de instab!lidade evidenciada poe-
la energla negativa dos modos de superffcie na reglio do ponto X. Um
dtomo do sistema na superffcie tem a relagi¥o entre o ndmero deo primoj-
ros ¢ segundos vizinhos altorada com relag¥o ac volume & Lambdm inte-
rage com os #tomos da superficle via parimetros de troca dJdiferentes
(J? e Jg), agsim a ordem ferromagnétlca ¢ destrufda nesse sistema su-
postamente apenas nums regiﬁa localizada prdxlﬁa ac plane da  superi-
cié do materlial, segunde as conslderaclos acima. Portanto neszsze caso,
cmbora o estado fundomental do volume permancga forromagnético, o da
superficle (aqul se referindo a um conjunto de plancs préximus 3 mu-
perficle ffslca) apresentam uma nova configuragdo gque =serd  oblida
adlante (capftulo 111) a partir do congelamento do slstomd no ponto‘de
energla mfnima, © ponto X, Ezse fenBmeno ¢ o de reconstrucio super{’l-
clal do sistoma magnético, caracterizando uma dlstingdo enltre oz cgdlu-
las magnédticas e as células quimicas.

Apresentamos na flgura 2.4 o diagrama de establlidade do
slstema magnético formado a partlr das dispers®es no ponto X, uma vez
que este ¢ o ponto onde obtem-se, quando da instablllidade magndbtlica, a

energla mfnima. Oz par8metros apresentados nos fornecem a5 relacBos
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entre as Integrals de troca que caracterizam © problema: €x-1Js1/Jy ©
k3r2=Jng2. Ao contririo do diagrama apresentado na filgura 2.% para uma
‘'rede de spins de estrutura F.C.C.'% considerando-ge um slisteams seo-
mi-infinlto onde a relag¥o entre as constantes de exchange que carac-
terizam as interagies competitivas & mantida na superficie (ro=ry,
portanto J;/J?=J2/J1 com r1=J?fJ1) alterando-ge apenas o valor das
" mesmas, nNos conglderamos J?=J1 © varlamos o valor de JSL que dd a In-
tenzsldade da interag3o antl-ferromagndtica na superff{cle, Interessados
" noe valores que destrdem a ordem ferromagnética na regl¥o superficlal
para cada volor de ¢,

Para os dois casos quando r, tende & zero nds obtemos o va-
‘lor de € para o volume (o valor de € para o volume no sistema F.C.C.
que gepare as regiBes estdvel e n¥o estdvel 6 1.0, também metade do
valor previsto pela teoria de campo médio) como poderfamos esgperar,
Aumentando-se a interag¥o anti-ferrcmagnética na superffcle o valor de
€ vai diminuindo, cbviamente, 3 um valor assintético que denomlnamos
Fea - E importante notar que no caso do sistema 5.C. ( fig. 2.4 ) no
elxo des abclsaas temos op valores de 1/r, ac contréric do sistenms
F.C.C. (¢ fig. 2.% ) onde temos o= valores de r (r=r1=r2): lzgo ocorre
~devido a consideragBes distintas acerca das 1nLeracBea, conforme dig-

cutimos acima.

2.4 0 sistema de spins na presenga de campo nagnetico externo

‘Consideramos aqul a aplicag¥o de um campo magnético exter-

ne, H paralelo & direg¥c de magnetizag¥o do sistema. Esse campo ten-

Oi



de a fortalccer a ordem ferromagnétlca no slstema como veremos adlan-
te. Inlcialmente para a descricHo "da nova situacdo adlcionamos o termo

Hy, ao hamiltontano de Helsenberg ortglnal24:

Hy = -gBH, ? SZJ . : (2,20}

onde 8 & o magneton de Bohr, g o fator glromagnético e SZJ 1 componen-—
N .

te =z do vetor 5 do zftio J. As mesmas conslderacdes do ftem 2.1 nos

levam a acrescentar o seguinte termo 2 equacdo de movimento 2.8:

com

Hope = gBH /S (2.223
© que flnalmente nos leva a acrescentar um termo SHope 88 fungBes & e
B das equagles E.Ba ¢ 2.9b para a dispers¥o,

Apresentamos portanto na figura 2.6 as curvas de dlspersio
pera um filme constltufdo por dez planos at&mjcos calculadan pelo mes-
mo pregrama anterlor acrescentandeo-ge apenas o termo aclma, para valo-
res dos parSmetros de troca idénticos aos da figura 2.2 o.com Horp =
0.4, 0 novo diagrama de establ!lldade ¢ mostrado na figura 2.7 em com-
paragdo com o anterior,

Como resultado‘;sperado vemos na figura 2.6 que a aplicagdo
“do campo H, provoca um deslocamento positivo de energla das curvas niHo
alterande a dispers%o; evidenclando como mostra o diagrama da figura
2.7 que a presenca do campo H, contribul para o aumento da ostabillda-

de do sistemn,
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'Enfocaremos neste capftuloc os slstemas magnéticos em que o
cardter competitivo das interactes feromagnéticaz e anti-ferromagnéti -
cag entre primeiros ¢ segundos vizinhos respectivamente determina um
comportamento na regl¥o superficial dlst{nto do volume do material;
embora o ordenamento ferromagnético prevalaega neste Wdltimo ele & {ns-
pével ha regl¥o superflclial. Esse comportamento ficou evidenclade no
dltimo capftulo quando obtivemos curvas de dieperaio com valorea de
energla negativos no entorno do ponte X do espago de Fourler bil-dimen -
sional, no cago de uma rede de sping de estrutura cdblica sinples, em-
bora oz valores das constanteg de exchangs para o volume caracter!lzem
8 establ)idade do aistema nesza regi¥o.

Portanto a configurag¢¥o do estado fundamental do slst;ma
ndo malse corresponde ao ordenamento ferromagnético. Em trabalhos ante-
rlores2® consjlderou-se que negte casu- og spins do planc da superff-
cle sofriam um deavie de um determinado dngulo da dire¢¥o de magnett -
za¢lHo; nde consideraremos que esse desvio nio me restringe ac plano da
superficle propondo que o Angulo de desvio dependa do plano e nostra-

remos que esgse angulo tende 3 zero no volume do material.



Descrevemos as excitacBes coletlivas do slgtema magnético no
capftulo anterlor atravée dag ondas de Bpin para as quals o operador
de cria¢¥o de desvios deo spin do aftio S E+J. ¢ degperito por uma on -
da plana bidimensional extendida ao longo de plancos paralelos a super -
ffcte do material. Uma vexz que a energia minima era obtida no ponto X
da zona de Brillouin bidimensional (para a rede 5.C.», a nova configu-
racglo ‘do estado fundamental geri obtida através do 'gbngelamanto' do
elstema nesse ponto, ou seja, desconsiderando a dependéncia temporal,
ou ainda parallsando o sistema num determinado instante de tempo. Po-
demos pensar que estaremos obtendo um Instant@neo ou fotegrafia, num
- ingtante qualquer, de uma excltiacHio com vetor de onda ou momento defi-
nido. Esse congelamento ocasionari o aparecimento de sub-redes para as
‘qualg os deasvios de Bpin ocorrer%o em determinadas dire¢des caracter)-
zando a reconatru¢¥o superficlal (para a rede 5.C, temos uma recons-
trugdo do tipo 2X1 e para a rede F.C.C. 4X1).

Assaim Iniclalmente obteremos o novo hamllt;niano do sistema
a partir da nova conflgura¢io do estado fundamental e a partir dele as
equag¢ties para o cdlculo das novas curvas de dispersdo. A minimizacHo
da energia nos fornecerd ge 8ngulos de reconstrugio. Filnalmente anali-
zaremos a Infludnecla de campos magnéticos externos na estrutura do

glstema reconstrufdo.
&8 O Hamiltoniano do Sistema Magadtico Reconsteruido

Iniclalmente mostraremos o aparecimento das duas sub-redes

na reconstruc¥o da superffcie de um sistema de splna de estrutura cd-



blca simples quando congelamos a configurac¥o do meemo no ponto de
energlia mfnima, o ponto X {(esses camog, os quals o siztema magnhnético &

-~

Instdvel no ponto X, s%c mostrados neo dlagrama da figurz 2.4},

gu 2.
Partimos da aproxima¢ic de onda de spln (eq. 2.6). Descon -
#lderando a depend&ncia temporal obteremos a equagfo que nos fornece o
congelamento dos desvios de spins para cada s(tio do sistema no ponto
X:
“.S+J(!) = Stdexplit n/a )1.] : (3.1)

onde a & o par@metro de rede. As coordenadas do ponto X da =zona de

Brillouln bidimensiconal sXo kx = ft/a e ky = 0,

A caracterlizacg¥o das duas sub-redes decorre diretamente da
‘equaco 3.1, Uma vez que & componente x do vetor de posic¢ido € um mdl-

tiple do parfimetro de rede, ou seja, l_*ma obtem-se:

x
S+J(l) = 5(1;) para m par (3.22)
) S+J(1) =—5(1,) para m fmpar (3.2b7

O parfmetro S(lz) varia de zero & S5 e observamos que para os modog de
superf(cie ole decal rapidamente 3 zero na direc¥o do volume do mat.e-
rlal. Assilm para m par o deavio de apin da diregHo dé magnetizacio &
positivo e para m fmpar ele ¢ negativo. Portanto o slistema magnétigo
de spins passa agora a ser descrito por duas sub-redes: na sub-rede
que chamaremos de A os splns sofrem um desvio de um ngulo & da dire-
¢4o de magnetizac¥o (n & um fndice de plano, n=1_) e na sub-rede B es-

e deavio é de -6, (figura 3,1)



figura 3.1 Esquena mostrando a estrutarsa da5 sub—-redes do  sistema

nagnetico reconstruido

O hamiltoniano do sistema de spins reconstruido, compatfvel
com a nova configuragfo do estado fundamental, pode ser obttdo do ha-
miltontano de Helsenberg ortginal fazendo-sge rotacBes no sistema de
referéncla distintas em cada sub-rede de modo que a direcﬁq z' apdm a

rotac¥o seja a direc¥o de magnetiza¢¥o em cada sub-rede. Assim para a

sub-reds A:

8, = (Sx)Acosen'+ (S3) psendg (3.2a)

5

- (3.3b2

(Sz)hcoaen - (Sx)haenan
para a sub-rede B:

- By = (S,)gcosd, - (5z)psend (3.4a)

5, = (5;)pcosd, + (SH)Bsenen (3.4b)

As equag¥®es acima nos fornecem como as componentes =z e ® de

$ me transformam em cada mpub-rede devido a8 rotagBes do sistema de co-



ordenadas. As rotacSes para uma sub-rede 2¥o efetuadas no sentido
oposto as para outra, em ambas de um dngulo de mesmo médulo, L= S

No hamlltoniano de Hel%enberg a intera¢do entre o= sping do
slstema ¢ calculada par a par através do produte escalar dos spins de
doa sftlos que interagem via InteracX¥o de troca. Quando procedemos as
rotagBes descritas acima devemos ter cyldado em reescrever o hamllto-
nfano pois o produto E}.E} para spins nos aftlos 1 e J dependers da
‘sub-rede e do plano em que os sftios | e J se encontram, uma vez que
oa &ngules de reconetrugio dependem do planc n conmiderado. Assim ge-
paramoa o Hamiltoniano nas parcelas Ho, @ Hn.nil que nog dio a intera-
¢do entre s@epins de um mesmo plane n e entre spins do plane n e oa
spins dos planos ntl e n-l respectivamente ( somente os gplns dos pla-
nes n4l e n-1 interagem com os gpina do plano n devido ac alcance da
lﬁteracﬁo conslderado, ou seja, estamos constderando Intera¢Bes entre
primeiroe e sequndos vizinhos apenas}). Entdo para um filme de N planos
atdmicos (o rndice 1, varta de O 4 N-1) o hamlltoniano serd:

N -2 MN-1
H= THq, + 1/2 ZHp ey + 172 THL ' (3.62
=0 =0 N
onde as parcelas H,, e Hy h+1 ®90 das por:

Hop = -~1/2 %‘;%‘JI(HH’JE(N}){ S, (nkp) 5, (nRp)cos2e -
‘1/239n28n[5+(nﬁA)+5_(ﬁﬁA)JSz(nﬁb)PleaenEQH[S+(ﬁﬁn)+5*1nﬁb)JSZ(nﬁh)
11/4(cos20, ~ DISHnRRISH(nRp) + S—(nRyIS™(nfip)1 +
F1/4(cos20, + 1 ISHnERIS™ (nRp) + S~(nly)S+(nRy) 1 —

-1/2 %B%chn) K () 5,¢np) 5, (nRy) cos20, +
+1/239n26nsz(ﬁﬁh)ES+(HEB)+S_(nﬁh)]—1/299n26n52(ﬁﬁa)[S+(ﬁﬁh)rS"(Hﬁh)]
1174(cos20,, ~ 1) ISH(nFyISH(nE)y> + ST(nRp)S™(nRy)) +

- ¥174(co820, + 1) ISHNRR5™(nRy) + ST (nRp)5+(nFy)1 -



L4

-1/2 E*%f 1 (M { S_nRyIS, (nfy.) +
H/2I5H(RRIS7(nR, ) + ST(nRp)S+(nRy.> -
~1/2 T TJy (M S, (nRp)§, tnRy. ) +

RB-RB — —

e e,
By nat = ‘-1/2_£%J1+J2)( S,(nRy) 5, (ntiRy . ) cos (@0, ,) +
+1/299n(6nr1—6n}[(5+(ﬁﬁh)+5'(ﬁﬁh-))Sz(ﬁiiﬁh-?—-

- (S+(n1 IRy 245 T(nt1Ry. IS _(nRy) 3 +
blfﬂltcos(en—enil)vll[S-I-(n'ﬁA)S-i'(niﬁA.}—l-h.c.J +
11/4{cos(® -en*1>+11tv+cﬁﬁh)f“cn¢fﬁh Yth.e.1 )} -

IIIEBenienll 2] )[("+(nRB)+‘«"—(nRB )8 (n-IlRB )=
+1f4tcos(en—eni1>~13ts+(nRB>5+cng1RH.>+h.c.1-+
11/4fcor(@~0 211154 (NI 5 (n1Rg. Y +h.c.) ) -
*1!2%5‘\12{ 5 (nRAL.- n+1RB}cos(e ntOn4y) *

~1/28en (O, 140, > L (S{NR,)+5 (R ) )5, (nt1Ty) —

—(S+(n£IRpI+5 T (n1RRIIS (N, )T +
F1/4Lcom (0,40, 1)~ 11[5+ (1) 5+ (n+1Bp) th.c. ] +
11/4lcoa (6,10, .1 )+1) IS+ (nRy IS (n+1RyI+h.c.1 ) -

'1/2‘2 &J?( 3 (HHB)J (n:thA)cos(e +€3 1) +
‘Hp Ra

11/280n(0;, 446, [(S+(nRp)+5~(nRp) I8, tne1Ry )~

— (SRR I45 iRy IS, (nRy) 1 +

.
F1/40co8(O 40, ) -11[S+(nRy)S+(nx1Ry)+h.c.1 +

11/4Lcos(O 40, .1 Y +1 1 IS+ (Nl S (nLIRy I +h.c.] 2 (3.8)



£ importante resgsaltar que no =zistema magnético reconstruf-
do os operadores 5t e S5~ atuam criando ou destruindo desvios de spin
da nova dlreg¢3c de magnetizag¢8o. ‘0O resultado da sua aplicacdc num de -
terminade =ftio da rede de spins depende portanto do planoc e da sub-
rede em que ele ze encontra. Assim utilizamos nas equagBes aclima que
deacrevem o Hamiltoniano uma notag¥o para esses operadores e tambén
para o operador 5,: aparesentamos ent;e parénteses primeiro o fndice n
referente a0 plano conslderado e depois um vetor de posig3c denoctado
com a letra mafugcula R cujo fndlcae indica a sub-rede cunélderada.

Ainda podemos notar que of fngulos de reconstru¢do funcio-
ham como pariametroa no Hamiltonlano do slstema magndtico reconstrufdo,
Portanto eles serlo obtidog através ds minimiza¢do da energla do asis-

tema com relacfo acs mesmnos.

2.3 O Estuado Fundamentbal do Sistema Magnetico Reconstrurdo. Sngulos oc

reconsbrucdo

Os 32ngulos de reconstruc¥o @ corretos serio aqueles que

minimizar3o a energla do estade fundamental do sistema. 0 auto-estado

de energla minima do sistema de spins reconstruf{do & aquele em que os
apins eat¥o perfeltamente alinhados ao longo da diregio de magnetlza-
¢¥0 em cada sub-rede em cada plano, definidas pelos 2ngulos Bn { gque
nog ddoc o desvio em relac¥o 2 direglo =z origlnal), Assim a energia do
est.ado fundamental pode ser cbiida do Hamiltontano do sistema de spins
reconstrufdo desconsiderando-se a contribulgido dos operadores de cria-

¢80 e destrulc¥o de desvios de apin. Ainda o operador Sy aplicado em



-

qQualquer sftio nos fornecers o autovaler S. Entdo temos a vnergla do

eetado fundamental :

N-1
Eg = *Sﬂngc; %i le(n)cosEGn—JE(n)50326n~JECO$(enFen+1)] +
* 3 Zdpnd + T 3y ndcos(e -6, . 1) 3 (3.9)
AT RA.ﬁRl n “n+i

Igualando-se entd¥o as derlvadas @EG/32, 3 =moro teromos,

Inlclalmente para 1=0;
g 8

4Jy8en28q - 8Jpsen2Gg + Jisen(@y-e,) - dJzsendncos®y = O (3.10)

A equac¥o aclma bem como as demais obtlidas para {£f0  poden
. Bor reescritas como uma equaglo que noz determing o comsanc do dngulo
9n+1 em fun¢gdo do conhecimento de an

- ' . .
®pCO8O, 1 + BcosO T+ Y = 0 (3.11)

para qualquer n com;

«n =¥ By + C, ' (3.12)
Bh = 2A B, (3.13)
Yo = A, - B, (3.14)

Ds valores dos par8metros B, e C, s%0 calculados da mesma forma para
qualquer plano, jd o mesmo n3o ocorre para o pardmetro A, que Lem uma
forma diferente para o plano da superffcle;

B 8 .

A

n 4sen26n(J1"2JE) + (Jl-dJi)senBHCOsen_l -
- Jlsenen_1c¢sen (3.15h8)
para n £ 0, e

By

{Jl-‘ﬂdz)senen . (3.16)
C

n = Jycosd, . (3.17>
Asslm todo o conjunto de dngulos O, 6 determinado eom funco

do parﬂmetro @5, © 8ngulo de reconstru¢io do planc da superffcie. A
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equacdo de segundo grau para cos®O,,y sempro admite duas sovlu¢Bes pos-

Bfvela com mddulo menor ou igual! 3 um. Asslm num sistema de N planosz

1
obtemos a partir de um par@metro Inlclal 8n 2 N-uplas de 3ngulos

poseivels,. Seo eo asgume 5 valoraes pénsfvels de O 3 1 devemnos nolecio-
N-1
nar ¢ conjuntoc de Angulos dentre as m.2 N-uplas posafivels a que mi-

niminiza a energla do glstema determinande ent3o o arranje de splns
corregpondente ac estado fundamental.

Para um f{lme de dez planos cujos pardmetros de gxchangs
pd30 aqueles do sistema Instdvel do capftulo anterior (flg.2.3) oz 8n-
gulos de reconstrucdo, obtidos segunde o método aclma, 5¥o mostrados
na tabela 1. 0 conjunto formado P;IOS mesmos Engﬁlos tomados em ordem
Inverza & tambdém solugio, obviamente porque a sclugdo do conjuntoe do
quagtos 3.11‘Yndepende da escolha do Angulo Qg ou &9 como pardmetro.
‘Portante o estadoe fundamental do slstema ¢ duplamente degenerado, aas
duas confliguracgfes posefvels apresentam energia menor que a confiqura-
¢ido om que of Angulos aumentam na proﬁimldade das dgas superffcles,
que se poderla pensar a princfplo como sendo o estado fundumental do
sistema de spins.

A observagio da tabela 1 confirma o comentdrlio que flzemos
no capftulo anterlor quando falamos a respelto da establlidzade do slg-
tema no ponte X da zona de Brillouin hldimengional: o fenCmeno de re-
construlo ¢ Liplcamente superflclal uma vez que oz 3ngulos de recons-
trucdo decaem exponencialmente com 1, (o (ndlce do plano) o p¥o malo-
res que 10 ﬁara apenass og trés primeiros planos, Incluinde o superfi-
c¢lial embora o 3ngulo de reconstrugio esteja préximo de 909 na Fupoer-

ficie. Assim, conforme haviamos comentado antes, no cago do Inzstabjili-

¢



TABELA 1
ingulor de re:onélrucﬁa para filme de dez plaros, com

B =4
J1=1l0| J1=1|0| J2=_O-22 o J2=""0-6.

SR e
o 1.508
1 0.248
-2
2 5,479%x10
-2
3 1.218x10 ‘
-3
4 2.701%10
5 6.019x10 2
6 1.339x10 2
-5
7 2.993x10
8 7 .400x10 °
9 5.000}-:10-6
TABELA 2

Comparac¥o entre os valores dog &ngulos de reconetruglo pa-
ra o planos imediatamente préximos ao plano da superffclie na aus&ncla

e presenca de campo magnético externo.

Bgpgp=0 Hopp=0.4
o5 1.5078 1.2708
&, ‘ 0.2406 0.1916

©n 0.0547 0.0388



dade superficlal do arranjo ferromagnético, mesmo num filme de dexz
planoes atbmicos hd a caracterizac¥o de um 'volume' onde a confliguracHo
do estado fundamental ¢ ferromagnética, uma vez que og 3ngulos de re-
‘conetrug¥o para os planos Intermedidérios sio praticamente nulos. Pode-
mos ent¥o desconsiderar a interac¥o entre as duas superficles, fato ja

evidenciado pelan curvasz de dispers¥o.

2.4 Dispersio de Magnons para o sistems magnet feo reconstruido

| Como no capftulo anter}or vamog2 obter a dispers3o dos mag-
- hong calculando-se comutadoresz dos operadores 5t ou 5 com o hamil-
tontano do sistema de sping, esese comutador =zendo Iéual 3 derivada
temporal do respectivo operador. Lembramos que desde o Infclo desse
'cépftulo estamog escrevendo apenas a parte espaclal dos operadores .de
criacdio e destrulc¢io de desvio de gpin, para obter o comportamento
temporal devemos multiplica-los pelo fator exp(—1et) mantEnéD a apro-
ximac3o de onda de spin. Também devido 3 aproximacBo de onda de spin
apés o cédlculo dos comutadores os operadores 5, calculadog em qualquer
sftio sdc substituildos por 5, o seu autovalor méximo., Para o operador
- 5+(Rp) temos por exemploz‘
[5+(ORp"),HY = [5+(0Ry ") ,Hpol + 1/2L5+(ORp ") ,Hgyd +

1 1/2L5+(0Ry '), H 4] (3.18)
Aparecem apenas as parcelas do Hamlltonlano em que hi operadores que
atuam no primeiro plano e na sub-rede A, © comutador de S+(OR.) com

A

as demals parcelas & nulo,



Antes de escrevernoe o resultado do comutador da aquag¥o
aclma e, de acordo com a equacls 2.3, obtermos a primeira equac¥o que
‘naa possibilita a determinagio da dispersio de magnonsg faremos, pri-
meiro, duas importantes consideracBes. Inictalmente ao calcular o re-
ferido comutador obtemos como resultado termos que dependem dos opera-

doresz de criaco e deastrui¢lo de desvio de spin, de S_ e do produto

z
deste por aqueles., Devido A aproximac¥o de onda de 8pin os termos que
dependem de S, ee transgformam em termos llnearés, que no entanto ge
anulam' polg correspondem & condi¢¥o de vinculo para 2 minimiza¢¥o da
energlia do estade fundamental com relacdo aos 3ngulos de reconstrucio
(eq. 3.10). Portanto eles n¥o ser¥o escritos conetderando- se esse re-
_Bultado. Finalmente nés introduziremos os operadores de criagio e des-
‘truicﬁn de um magnon de vetor de onda-ﬂlna espago reérproco bldimen-

gional. Eles correspondem simplesmente a uma transformada dos operado -

res no espago real:
ft

St(nRy) = N T expl-1k.ByIS(nyay | (3.9
S"(nRky) = ﬁ"’é expl 1k.RyIS(n)at, s (3.19b)
St(nRp) = ri*”"}% expl-1K.Rg1StnIb, (3.20a)
S~ (nRp) = ﬁﬁ% oxpl 1Kk.Rp1S(nIbH, | (3,20b)

Além de proporcionarem uma descric¥o matemstica mals cléra.
o .

a utilizac¥o desses operadores esti ltgada ao fato de que as excita-

¢Bes coletivas do sistema magnético s¥o extendidas ao longo das dire-
¢8es normalz & direcio de magnet {zagdo, ou seja, com vetor de onda

(bidimensional) definido, aoc qual associamos ent¥o um operador que
iy

cria ou destrdl um magnon de vetor de onda k em cada sub-rede.
Ent¥o a equagdo obtlda através do cdlculo do comutador ori-

ginal seguindo-se as consideracBes dlscutidas aclima &:



a 8 s
mS(O)ak = { [(2J1- 4J2)c03290 + 2J1(1—coskya) +

+(Jy=2J5)coa(8y-9;) - 2J,c08(05+8,)155(0) +
+[ (Jpcosk,,a~1/2J1) (cos(85-01)+1)1S5(1) Yay, +

-] =)
+1{ C(Echoak a—Jl)(605260+1)coskxa155(0) +

y
+CJ2coskKa(ccs(Go+el)+1)JSS(1) ka

g
+{ [(Echosky

+[J2coskxa(cos(eo+61}-1)155(1) )b+k

a-J7) (cos2045-1) cosk alS5(0) +
+[(J2coskya-1f2J1}(cas(eo~el)~1)355(1) Yaty, (3.212

Pode-gza obter trds equagles conjugadag da oquagdo aclma
talculando-se os comutadores envolvendo os demais operadeores de cria-
¢3o e destrulcio de desvios de spin atuando no planoe da superfficle:
(5+(ORp'),H), IS (OR,'),H] & [ST(ORG').H). As equacBes obtidas %o
anidlogas d aclima efetuando-go az Lrocag seguintesz: Lrocsa-se o operador
a), pelo operador de crilag¥o ou destruicio de magnons'correspondonte a0
operador de criagiio ou destrulcgido de desvios de spln no 'espaco real
cujo comutador com o Hami{ltonlanc estamos calculando e vice-versa; o
mesmo fazemos com OF operadores hermibtianos conjugados. Assim,por exem
plo, a equacio derivada do cdlculo do comutador tS+(dﬁb'),H] ¢ andlo-
ga a equagdo 3.21 onde troeamos ay, por b, e vice-versza e at por bty
; vice-versa.

Agora se ao Invés de calculéfmos_o comut ador de um operador
de criacdo de spins calculado no planco da superff{cle o flzéssemos para
um plance de volume (lz=m, me), obter{amos, segulndo as mesmas consl=-
deraces uma equacdHo andloga A 3.21:

wS(nia, = ( [(2J,-4J5)c0820, + 2Jy(l-cosk,a) +

+ (Jy~J5) (cos(O _,-6 Y+cos(® -6 ;1))

n-1



+ (Jpeosk,a-1/2J1) [cos (D, -0, _1)+1155(n-1)
+ (chaskya—lfle)[cas(en—en+1}+1155(n+1) }ak +

+ { I(Echosk a—Ji)(60526n+1)c05kxa]SS(n) -

Y
+ Jocosk,alcos(® +0 _4)+1155(n-13 +
+ chcskxa[cos(en+@n+1)+1]SS(n+1) Yoy, +

+ { (choskya~1/2dl)[cos(@n—én_l)fIJSS(n—l)

+ (choskya—1/2J1>Eccs(@n—en+1)—1355(n+1) Yaty +

+ { t(ZJECDBkya—Jl)(cosE@n—l)cnskxa]SS(n) * .
+ Jgeosk,alcos (O +0,_1)-11S5(n-1) +

+ chosk“a[cos(9n+en+1J-1JSS(n+1) bty (3.229

Obtemos novamente mals tré&s equaglfes conjugadas da  equagHo
acima, como no c<ago anterlor assocladas acs demals operadorez de cria-
¢80 o destrulg¢io de magnons no espago reciproco, Assim, come podemosz
notar, temos novamenté um slstema de equactes acopladeasz obtendo-se
agora quatro equacles para cada plano conslderado, 20 invés de uma co-—
mo neo slstema nde reconstrufdo: as equacles para Simlay,, Slmlaty,
S(m)bk & S(m)b+k. Como antes o miztema de equacl@ies serd resolvido
exat.amente conslderando-se um flime de N plancos atfmlcos. Enbretanto
neste caso o sistema & con;titufdo de 4N equagdes.

Calcutlamos as novas curvas de dilspersdo resolvendo-se o
gsistema de autovalores formade pelo conjunto de equagfez descritas
acima e que pode ser erpcrito de uma forma matricliasl come ne =lsloma

ndo reconstrulfdo:

(Ap-wD)X = 0 (3.233



A matriz Ap do sistema pode ser dividida em blocos 4X4 de-
vido ac fato da existenclia de quatro equac®es para cada plano do sls-
tema, uma para cada tlpo de operidor, no que concerne 3 sua natureza
{¢criagio ou destruicic de magnon), para cada sub-rede. Uma vez que es-
gag equaclies se acoplam aspenas com as dog planos vizinhos, devido ao
alcance da Interacgfo, a matriz Ap tem uma estrutura andloga a matriz A
do sgistema n¥e reconastrufdo, podendc-éé dizer que ela ¢ ‘tridiagonal
em blocos' onde os elementos o, 8 ou & da matriz A (eq.2.18) sHo subs-
titufdos po blocos 4X4 andlogos. Entretanto, devido 2 difefenca do 8n-
gulo de recongstrug¢do de um plqpc para ocutro nds os chamaremos de
&y slzyyr Biy @ §); onde 1, ¢ o (ndice do plano. Qs blocos &, e 6g
est3o relaclonados com a interag¥o entre spins nos planos da superf | -
cle; J& om blocos B|,, 1,=1 a 8, est¥o ligados 3 Interac¥o entre spins
““nda planos internos. Finalmente as intera¢B®es entre spins de planos
diferentes est¥o relactionadas aos blocos {zrlzyq. A matriz I 6 a ma-
triz identidade de dimens¥c 40X40 @ X a matrlz coluna formada por:

i ]
a,5(0)
b, 8(0)
at,5(0)

X = | bH 5D (3.24)

_b+k5(9)_
A dlagonallizagd¥o da matriz Ap para cada ponto da zona de

Brillouin bidlimensional neos fornece ent3o as curvas de dispers¥o para



Ll

© Blstema magnético de spins reconstrufdo. Devemos entretante ressal-
tar dols fatos. Iniclalmente com a caracterizag3o das sub-redes a cé-
lula primitiva da rede de spins & alterada na regido superficial, te-

hosa agora uma rede bidimenslonal retangular de diasns3c fa na direcis
¥ € a na direc¥o y e para a descri¢fo do sistema utlilizamos uma base
composta por dols spins pertencentes as duas sub*rédes diferentes. As-
Bim 2 primeira zona de Brilllouin ¢ reduzida &4 metade na dire¢do x e
como consequéncla o numero de ramos de magnons deve dobrar. Alnda uma
‘vez dque 08 spins se desviam da direg3o = de um dngulo € numa sub-rede
@ -en em cutra a atua¢¥o do operador de criacio em uma sub-rede tem o

efeito equivalente 2 atuac¥o do operador de destruic¥o na outra. Por-
tanto o=z autovalores s%o sempre obtidos 2os pares com mesmo médulo e
ginale opostos, obviamente os autovalores negat ivos estd3o assoclados
aoe operadores de destrulqzo de magnons. Assim chegamos & 20 autovalo-
res esperados a partir da discussdo acima.

Na flgura 3.2 mostramos ent¥o as curvas de dlapersio para
un filme de dez planos calculadas segqundo as considerac®es anterlores
a0 longo das mesmas linhas de simetria utlliizadas no aistéma nisc re-
construfdo e para os parfmetros de troca do sistema Instdvel da figura
2.3. Como podemos notar de, imediato a instablllidade do sistema fot le-
vantada, pols n¥oc mals se observa ramos de magnona com energia negati-
va, atraives da considerag3o do estado fundamental pgal do letema de
spins, que fol alterado essencialmente na superffcie através do fend-
meno de reconstrug¢¥o magnétlca. A dispersio dos modos de volume n3o
fol esgenclialmente alterada com relaclo ao gistemza nio reconastrufdo

pels como vimos as modificacBes Importantes locallzam-se préximas as
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figqurd 3.3 Rispersio dos modos de superficie para 035 sistemas magas-
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superffcies. Jd o modo de superficle, que pode ser reconheclide utlli-
Zzando-s5e dos valores de 5{(n) como no glstema ndo reconstrufdo, tem sua
dispersdo radlcalmente alterada. Primeliro n3o se obtém energlas nega-
tlvaz, sendo agora a energla minlmizada maz posttliva, Ubserva—ée anu !
que, ac contrario do obtlido quando da utilizac¥o do estade fundamen-
tal ferromagnéticec, a menor energla corfespcnde'aolcentro da zona de
Brillouin bidimensional. Segunde, a forma da curva se aproxima daque-
las do volume, apresentando apenas energla mals baixa. Essa dlferonga
¢ evidenciada na figura 3.3 onde comparamos a dispers3oc de um modo de
superffcle nos slstemas reconstrufde e ndo reconstrufdo ao longo da
linha I"-X da zona de Brtllouin bldimensional.

Conclulimos ent3o que o sistema caracterizado por [nteragilies
conmpetitivas como © que-estamns estudando a prepeonderincia snti-ferro-
magndt.lca na superficie evidencliada pela Instabllidade do ponto X
quaﬁdo 50 assume allnhamento ferromagnégbtlico como estade {undamental,
para certos valores dos par3metros de grnchanges (dlagrama de establlii-
dade do capftulo anterlor, figura 2.4), d4 orlgem a Qma regilic super-
ficial de algunzs planos at8micos reconstruida, caracterizada pela
existénclas de duas sub-redes (4 no sistema F.C.C!). A digporsio das
ondas de spln de superficie pode ser correbLamente determinada conhé-

cendo-se o valor dos 3ngulos de recanstrugio,
3.5 8 infludneid do campo magnestico exberne no sistema reconstrurda

Noe capftulo anterior nds pudemos observar que no zistema

magnétlco n3o reconstrufdo a aplicagdo do campo magnético externo pa-

+



ralelo a dire¢3c de magnetlzagdo favorece o ordenamento ferromagnetico
aumentande a energla das curvas de dispersio & assim aumentando Lambeém
a regldo de establllidade do slstema no ponto X (figura 2.6). Portanto
quande consideramos a aplicaclo desse campo no slistema de spins e~
construfdo resta-nos determlinar o efelto na reglio superflclial em que
a reconstruco efetivamente ocorre ji que no volume o siztema tem a
mesma configurag¢io que no cago sem reconbtrug¢do, e azs modlficacfos se-
rdo essenclalmente as mesmas.

Para o sistema n3o reconstrufdo ndés descreviamos © novo ha-
mlltontianc deo sistema na presenga de campo externo de Inztensldade H,
na diregido = acrescentando—seo um La;mc HE ac hamtiltonlane orlglinal:

Hg = -gBHO'f SJZ (3.2%)

Agora‘como Fizﬁmoﬂ noo (tens anteriores ac levarmos om con-
ta a caracterizac3o das duas sub-redes, e portanto da reconstrucdo do
Bisiema de splins, devemos reescrever o termo H, censlderando-sg 2 nova
dire¢3e de magnetizagdo em cada sub-rede procedendo-se a5 rotacglos
descritas pelas equagles 3.3a e 3.3b para a sub-rede A e 3.4a e 3.4b

para sub-redeo B:

By = -gBH,{ EA(SZCGSGH - 5,.8en9. ) + !
+_§b(szcosen + S%senen) } (3.26)

Ds cdlculos para a oblengdo do termo gque deve ser acrescen=-
tado as equag®es para oz operadores de criacg¥o e destrui¢io de magnons

no espagoe reciproce (3.11 e 3.12) devido ao acréscimo do termo H, 2

parcela H__ do hamtltonlano do sistema magnético reconstrufdo s3o os

mesmos. Calculamos o comutador da equac¥o 3.8 para a parcela H,, des-

conslderando-se os termos llneares pele mesmo motlvo exposto anlerlor-
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. mente. Finalmente a {ntroduc¢3o dos operadores de crlag3o e destruicio

de magnons para cada sub-rede nos leva ao termo que deve ser acrescen-
tado aquelag equaglBes devido a aplicacio do campo magnético externo:

EHGFFCOEenS(h)ak | (3.27)
onde H_rp & dado pela equacdo 2.21.

Portanto como jd era esperado a aplicac¥o de H, n¥o altera
a forma das curvas de dispers3o provocando apenas um deslocamento na
Bua energla uma vez que o termo aclma & acreaéontado apenas 2 dlagonal
da matriz Ap do sistema reconstrufdo. Resta-nos apenas doloerminar a
modiflicacBo no wvalor dos Sngulos de reconstru¢lo. A contribulgidco &

energla do estado fundamental do slstema de splns reconztruideo (eq.

. 3.13) calculada a partir da parcela H, seri;

Eg == I 9BH,{ZScosd, + ZScoso,) (3,28)
A Ra, Rp
Calculando-se as derivadas de E, com relag¢¥o aps 8ngulos de recons-

truéﬁo obtemos o termo Hgfrsenen (que deve ser acrescentondo i equaclo
3.19 para o cdlculo dos novos 4ngulos ey -

Na tabela 2 apresentamos a comparac3o entre os primelros e
princlpals 32ngulos de reconstrucio calculados na ausénela @ prezenga
de campo magnético externo (H,pp=0 e Hepp=0.4) pira um flime de dou
planos e para os mesmos valeres dos parimetros de troca que oz ubtlll-
zados para os calculog dos 8ngulos da tabela 1. Como esperivamos oS
dngulos sdo diminpuf{dos na presenca de campo magnético externo uma ve=
que ele favorece o ordenamcnteo ferromagnético diminuindo asslm a in-
tensidade efetiva da Interag¥o ant!-ferromagnética na superficio., Nes-—
te caso para esse valor de Hgre © sistema de spins ainda apresenta re-

construc¥o (esses valores dos par8metros de troca e Hopp correspondem



ainda a um ponte na regi¥o de instabllidade do ponto X no diagrama da
figura 2.6), mas ocorre uma diminut¢H¥o significativa do valor dos 8n-
gulos en nos primeliros plancs da regifo reconstrufda.

Em suma a aplicag¥o do campo magnético externo na direclo
de magnetizac¥o do volume num sistema de spins reconstrurdo, quando a
Intensidade do mesmo n¥o ¢ sufliciente para levantar a Ingtab!lidade do
8latema no ponto X da zona de Brillouln bldlmens}onal, provoca um for -
talecimento da ordem ferromagnética surgindo uma tend&ncia ao reall-
nhamento dos spins da superfricle reconstrufda ao longo da direcio de
.magnetlzacﬁo do veolume, uma vez que occorre uma diminuig¥o do valor dos
Sngulos de reconstrug¥o. A forma das curvas de dispers3o n%o & altera-

da, ocorrendo apenas um deglocamento (positivo) na sua energla.
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4.5 Introdugiy

Reste capftulo desenvolvemos o formallsmo para o célculo da
densidade espectral de magnonas do sistema de spins reconstrufdo. Uma
véz que ela pode ser calculada plapo a planco a sua determinac%o enri-
quecerd o conhecimento das caracterfstcas fislcas dos estados do sis-
tema, especlalmente quanto A localizag¢Bo dos magnons superfictails,

A densidade de magnons serd determinada a partir do forma-
itemo de fungBes de Green de Zubarevi?. As fungies de Green na necl-
nica estatfstica s%c uma generallzacHo aproprlada do concelto de fun-
¢80 de correlac¥o; elas est¥o intimamente llgadas com 8 determinac3o
de quant.idades observdvets e partindo-se da deflinlcio adequada a den -
#ldade espectral poderd ser cbtida a partir de uma equacdo de movimen-
to para as funcBes de Greeni?, a equaglo de Dyson, que desenvolvere-
nos adlante. Uma vez estaEQIEcldo o formallsmo a densidade espectral

de magnong serd determinada para filmes constitufdos de planos atémi-

cos bem como para sistemas seml-infinitos.
4.2 EquagSes para as FungSes de Green

Definimos & fun¢¥o de Green (causal) de templo duplo atra-

véae do valor médio do produto ordenado temporalmente de opéradorea:



Git,t') = <<KAQLY;B(LI>> = -1<TA(LIB(L)> =
2 ={{ Ot ' -LI<BIL YACLI> v ©(L-t')IKALIBIL")> (4.1}
onde <...> indlca uma médta sobre o engemble grand-can®nlcc, £(L) ¢ =
fung¥o degrau e <<A(L);B(t)>> & uma notac¥o abreviada para a funcifo de
Green correspondentee:
<...> = 1/Z T exp(-K/kT) (4.2a)
Z = Tlexp(-X/kT) = exp(- Q/kT ) (4.2b)
6wty =1 se t>0 '
0 se t<0 | (4.3)
Z é a funcio de partiglo paﬁa o ensemble grand-canBnico e {1 é o poten -
clal termodinfmico das varidvels V, p e T. D operador M Incluil um
termo com o potencial quimico n:
H =1 - un (4,45
IHa equacdo acima N é o operador para o numero total de par -
Liculee e 1 é o opersdor hamiltontiano independente do tempo. Os opera-
- dores A(L) e B(i) s¥o respresentagBes de Helsenberg dos operadores A e
B expressos em termo de operadores de campo quantizadosﬁ
A utilizacdo do ensemble grand-canfnico & convenlente quan-
do nBo se deseja a limitacHo da constincia do nimero total de partféu—
lag, como no noeso caso onde hd a cria¢lo e destruic3o de magnons.
Ainda pode-ge mostrer utilizando-se as definli¢8es anterlores que no
caso de equtlfbrio estatfstico a func¥o de Green definida acima depen -
de apenas da diferenga (t-t').
A equagBo de Dyson & obtlda diferenciando-se 2 equacio 4.1

com relaglo wo tempo e efetuando-se uma transformada de Fourler:

"wb(w) = <LA,Bl> + <<{A,H),B>> _ (4.5}



com

Glw) = SdLG(L)exp(lmt) (4,6a)

Gv,t") = Sdmccm)exp[-im(t—t')] (4.6b)

De um modo geral podemos dizer que a fungfo de Green do se-
gundo te;mc da equagdo 4.5 é de ordem mals alta que a do primeiro ter-
mo. Utlllzando a mesma equagBo para a fungdo do segundo termo obtém-se
uma nova relagdc entre funcfes de CGreen; procedendo-se assim sSucessi-
vamentoe obtemos uma cadelia de equaces acopladas para as fun¢fes deo
Creen. A solugdo para esse siztema acoplade de equac¥es ¢, de um modo
geral, extromamente complicada e geralmente utilizam-se mélodos apro-
*ximativos para desacoplé-las. O sisgema resultante poderd ser resolvi-
do diretamonte no caso de Qm flime ou entdo através do métado do ma-
triz transrerénc;a‘9 no capo do slstema de gpins semi-infinito.

Def inimos ent3o para T=0 a fungJo de Green:

% = <<5 (R BB TS (4.7)
2IS(mis(n)y 1™

onde « @ B representam os operadores de cria¢fo ou destrulgdo do  mag-

nong no espago reciproco (ntroduzidos no capitulo anterlor,

A denstdade espectral de magnong para o plano n =zorid  entio
dada por: “
Pafky? = —1/7 Im{<nklG, (C+i0+)Ink> +

+ <n'k"|(f’f‘:(£:+1o+)|nﬁ>} (4.8)
Na equaclo acima estamos somando a contribulcio 3 densidade de cada
sub-rede e o argumentc das fun¢Bes apresenta uma parte imaginarla in-
finitesimal, Ds egtados Iﬁﬁh> 830 obtldos em funcio dos estodos de

—
Wannler lnRJ} através de uma transformac%o de Bloch:



InK,> = n"’zﬁ expcuﬁ...'ﬁjy |nﬁ'“J> (4.9a)
wygd -
Ink > = (253 57(nR )y 10> (4.3b)

Lembramos que nse equag¢Bes aclma o vetor de pogicdo no es-
paco real ﬁb pode se referir a um s(tlo da sub-rede A ou B e o estado
fundamental do mistema de spins, denotado por 10> & o estado fundamen—
tal do sistema de sping reconstrufrdo, determinad; no capftulc ante-
rior. Cada egtado Inﬁ“J) do conjunto completo introduzido acima repre-
genta entdo um estado quintico em que somente o spin do aftio ﬁhJ do
plano de fndice n & desviado da direcdo de magnetizac¥o da sub-rede
correspondente de uma unidade.

As equagles para as funcBes de Green que aparecem no célcu-
lo da densidade espectral s¥o obtldas partindo-ge. da equa¢fo de Dyson.
Por exemplo para calcular Gnm podemos egcrever:
m{{5+(ﬁﬁa);5(m)a+(k)>> = {[5+(ﬁﬁh),5(m)a+(k)]> 3

1 <<ISHER)  HI Smd at (k) >> (4.10)
. Na equacHo acima utilizamos um oﬁerador de desvio de spin no -ESpacO
real ao Invéds de um operador de cria¢3o ou destrulcio de ‘magnons no es
paco recfproco conforme a defini¢¥o {(equac%o 4.7). Lembramos entretan-
to que este ditimo & a trensformada inversa de Fourijer do prlmelro‘ e
portanto a partir de uma simples expang¥o chegamos 2z fungBes de Green
conforme definimos acima. Utillzamos esse artiffclo porque o comuta-
dores dos operadores de desvio de apin no espago real com o hamilto-
nlano do slstema magnético regonstrurdo Ja foram calculados no capftu-
lo anterior, podendo-ge ent¥o utilizar aquele resultado fazendo-sge as
expanaBies em fun¢¥o dos operadores de criacZo e destrulclo de magnonsg

no espago recfproce depois, Como vimos o valor desse comutador & uma



func¥o dos operadorea 5,, 85t e S e dos produtog do primeirc com o=
dois dltimos calculados em sftlios dasm duas sub-redes nos planocs de {n-
dices n, n+l @ n-1. Asgim a expansdo da fun¢¥o de Green do segundo
terme da equac¥o 4,10 spregentard funcdes de ordem maiz alta que devem
ser desacopladas: Procedemos ao desacoplamento de Bogolyubov e Tyabli -
routs, . .

({SZJS+I:5(O)ak>} = §SZJ><<5+1:S(D)ak>> (4.11)
Esse desacoplamento, para o casgo de epin 172, é um desacoplamento de
fape aleatdria em que a correla¢d3o entre as fases das componentes
tranaversale do spin e & da componente =, na direcHo de magnetizagio
de cada gub-rede, & desprezada. Uma vez que estamos conglderando a
temperatura igual & zero o valor médio do operador Sz(ﬁﬁh) el SzCnE;)
serd subatitufdo por S, o geu autovalor miéximo, como extensXo da apro-
ximac¥o de onda de 8pin., Lembramos gue dentre os diversos desacopla-
mentos possivels, o proposto por Tyablikov ¢ extremamente gimples e
adequado ao noasso problema pols tfabalhamaa com temperatura zeéo.

Expandindo~se ent3o os operadores 5+ e 5 em funcdo dos

operadores de cria¢%o e destruicg¥o de magnons no espaco recf{proco  ob-

temos a equacio: .
+ + it ¥at
wGpn = &pp + ARGRE + CnGﬁi + FnGgﬁ N
+ 4+
_ aat bat atat ba
? BnGn~1m 4 DnGn~1m ! EnGn—lm + GnGn-lm

‘ + + +tot
R I A A I (4.12>

+

og coeficlentes dependem dos parf&metros de troca, doas 8ngulos de re-
construcdo ©, e das coordenadas do ponto da zona de Brillouin bidimen-
gional conslderado; elea a%o miltiplos dos coeficlentes das equa¢Besn

obtidas para o cdlculo das curvas de dispers3o (eq. 3.22):
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Ap= (J3-Jplcos20, + J;(1-cosk,a) - Jylcos(d

n_1+9n}+cos(6n+1+en)l+

+(1/2Jy~J2)Lcos(0, 1-8 ) +cos(8,-6_ 1)1 (4.13)
By = 172(Jpcoskya - 1/2J;)[cos(® -6, 1)1+1] (4.14)
B'y= 1/20Jzceskya - 1/2J1)0c0s(8, -6, )+1] | (4,1%)
C, = chéoskya - 1/2J;) (cos26 +1)cosk, a (4.16)
D, = 1/2Jycosk,alcos(® +0 _,)+1) ' (4.17)
D= 1!2J2c¢skxa[cos(en+en+1)+11 (4.18)
E, = 1/2(J2coskya - 1/2J9)lcos(@,~0,_1)-1] ‘ (4.19)
E'p= 1/2¢Jycosk,a - 1/2J1)Ecos(6n;en+1)—1] (4.20)
Fh = (choskya - 1!2J1}(c0526n—1)cmskxa (4.0
G, = 1!2J2coakxa[cas(9n+6n_1);13 ’ | (4.22)
G'h= 1/2J5cosk alcos(9 +0_ 1)-1] (4.23)

Ubtemmé da mesma forma um conjunto de equagles para fungles
de Green de fndices n e m definidas para os demals pares de cperadoroes
de crlacdo e destruigio de magnons no espago recfproco. Escrevendo a
equagdo  de Dyson (4.10) para um dqs cutros tré&s operadores de desvio
de spin no espago real no lugar de S+(Hﬁh) obtém-s¢ uma equagio -andh

loga @& 4.12, pols como mostramos no capftule anterior o resultado do

conutador de um dos tré&s operadores de desvio restantes com o hamilto-
niano ¢ obtido a partir do wmesultado do comutador ES+IHﬁh),HJ simples-

mente intercamblando os operadores de crlagio e destrulcldo de magnons
correspondentes a 5+(nﬁA) @ ao novo operador de desvio consideradeo e

também os operadores hermitianos conjugados. Esse procedimento resul-
tard na alterag¥o do primeiro operador das func¢®es de Green da cgquagdo
4.12. Podemos alterar o segundo operador modificando-se slmplesmente

na equagdo de Dyson (4.10) o operador a (k) pelos demals operadores do
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n n n
Ria, = |E', B, &', D', 4,29
D.n G.n B'n E|n

¢, b, E', B'_

Se conslderarmos m=n=0 a vquacBo 4.24 sc altera ligé&lramente dosapare-
cendoe o termo que envolve Rle, que obvlamente n3o & defintda. Tambdm
ndo £dc definidos os coeflcientesn gem linha (excetuando-se aqucles da
matriz Rmg) no conjunto de equacBes 4.13 4 4.23 para n=0. Obtem-s¢ o
coefliclente AO a partir da equacdo 4,13 substitulndo-se os parimetrog
de troca dos dols primeliros termos ao lado dlirelto pelos parfinctros
oequivalentes para a superffcle uma vez que esse coeflclente diz res-
peito a lnteracﬁo‘entre gpins de um mesmo plano; noé dois dllimos ter-
mos obvlamente desaparecem as parcelas que envolvem os dngulos &, _,.

Assim para a obteng¥o da matriz Ghp 2 partir da qual calcu-
lamos a densldade espectral de magrons para o plano n e para um. de-
ﬁerminado ponto da zona de Brillouin bidimenzlonal temos que- resolver
um slstema de equa¢Bes acopladas para as matrizes de Green formalmente
andlogo as equacBes obtidas para o cdlculo das curvas de digpersido no

capftulo Il (2.%a e 2.3b), ou seja, a squag¢do para a matriz G envol -

1in

ve ag matrlzes G ., G, 4 © Gh_4p Para n diferente de zero. Abordare-

mos a geguir a soluclo desse slstema para duas sltuac®es distintas.

4.3 Densidade Espectral de Magnons
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Devido ac alcance da lnteracﬁd entre sﬁlns aa equagles ob-
tidas para as matrizes de Green envolvem apenas mals duas motrizes
distintas. HNo gaso do um fillme constltufdo por N planos 3t5mpcos an
equacBes para as matrizes GOO e GN—IN-l envolven apenas mals uma ma-

triz de Green, podemos portanto determinar relacgles de recorrdnclia en-
tre G, e G 44, © Gh_in @ Gnn 2 partir daquelas equagBes que dependen
apenas das matrizes Rm, Rie e Rla e ent¥lo calcular diretamente a ma-
trlz G .. Asslm a denslidade espectral de magnons pode ser calculada
para um filme, entretanto vamos Iniclalimente mostrar o célculo para um
sistema semi-infinito pois ele engloba 6 cdlculo para f{lmoes.

No <capftulo anterior moétramos que mesmo para um {{lme de
apenas dez planos atﬁmlcosljé podfamos caracterizar uma sltuacgio deo
linite Beml-infin;to, ou seja, oz Sngulosz de reconstrugio sio wsignifi-
cativoa apenas nos primelros planoz proximos & auperfi{cle. Assim tra-
taremos o sistema memli-infinito conslderando uma rogldo superficial de
dez planece atdmicps cujosr Hngulea de reconstrugde =¥%o aqueles calcula-
dos para o filme constitufdo pelo mesmo numero de planos; fora dessa
regl3o, no volume do material, os Angulos de FECDHSLFUQHD'EEO nalos.

Na regidc do volume devemos reformular algumas consldera-
¢Bes do ftem anterlor, pols”para ©,=0 as duas sub-redes se equlvalen.
A primelra mudan¢a & na zona de Brillouin bidimensional que  passa A
gar lgual a do sistema nldo reconstrufdeo, ou seja, quadrada de dimensio
a enguanto que a reglio superficial apresenta uma zona retangular cujo
"tamanho na dire¢Bo x ¢ metade do da zona de volume. A matrlz r;n 4 mo-

diftcada no volume pois os operadores de criaco e destrui¢ido de mag-

nong no espago reciproco %0 o8 mesmogs para as duas sub-redes alteran-



do alguns valores do primeiro comutador da equacdo 1.10; nds a chama-

mos de FL:

rv

fl
Q
1
o
o
H
o
-
rd
o

1 0] 1 0

0 -1 0 -1

Alnda valo ressaltar que se 9,70 no volume o5 coeflicientes

Fn das matrizes Rmn 530 nuloz como também E, e G, e E',, e G',, das ma-

trizes Rlen e Rtan respectivamente. 0 valor dos elementos das matrizes
Rm, independem de n e nés as denomlinamos Em,, as matrizes Rie e Riag

g¥0 iguals e Independem de n e am denominasmos RI.

Passamos ent¥o ao cédlculo das densidades espectrals. A
equacdo pars a matriz GJJ onde J caracter!za uw plano da regifio de vo-

lume (J>9) seria:

w( =_F; + Rm G

JJ voJd J+lJ

Definimos a matr{z transferéncta, Tv para n39:

+ RiC G * Gy 0 (4,313

Gn+1m = Tvcnm . (4.32)

Portanto. obtemos a equag¢¥o matricial para o cdlculo de Ty

_1 _
T, = [l - Rm, - RIT, 1 RI (4.33)

Onde 1 ¢ a matriz identidode de dimensBo 4X4. A equag¢3o aclma pode ser

resolvida numericamente. Conhecendo-se T,, podemos obler a motriz GJJ a
partir da seguinte equa¢lo decorrente da definig¢Zo da matriz Ve

GJJ = [ ml - Rmv - 2RITV ] }'1\’ (4,34)
Resta-nos determinar a denslidade e portanto a matriz Gil onde | 1ndlica

um plane da regi!¥o superflicial. O concelto de matriz transfer&ncla nio

pode zmer éplicado na regliio da superffclie da mesma forma como flzemos



no volume, pols devido 3 diferenca no valor dos 2ngulos de reconstru-

¢dc plano a plano as matrizes Riaj e Rie, 830 dietintas. Entretanto
‘podemos definir uma matriz transferéncia que dependa do plano conside-
rado e ent3o encontrar as rela¢Bes de recorréncla entre as diversas
fun¢Bes de Green como mencicnamos no infclo deste ftem., Consldera-se a
equac¥o para G, :

woyy =Ty 4+ BmG | + Rle,G, 4, + Ria;G 4, (4.35)
para 1£1£8.

Def'inimos:

n-im = T ' n-1%np - . (4.36)

G

n+im = Tn+1%nn _ - (4.37)

Obtemos assim a express¥o para Gyy:

o ‘ -1

onde P=|Ti_ Devemos ent¥o determinar Ty,y € T'{_.y- Como discutimos no
Infcto desse ftem a equag¥o para Gny envolve apenas Chy & Gy e a
equac¥o para Gg; envolve Gg,, Ggy e G5, que devido & definigdo da ma-
triz T, € reescrita como Tvcgi' Assim partindo-se das equaglBes para

Ggy € Gg; podemor encontrar ag rela¢Bes de recorréncia entre T e

x

‘T'n e Ther © Ty respectivamente, que nos permitam obter as matrizes

n-1

dese jadas. Congldera-se ent%c a equaclo para 591‘

wGgy = RmgGg; + RiegGg; + RiGy 4 (4.39)
Uma wvez que G101=TyCgy e da definig¥o das matrizes Tortr Gg=TyCgy .
podemos escrever: l

Tg = ! wl - Rmg - RiagT, ]+1R199 (4.40)

a equac3o para Ggy J4 nos permite encontrar a relag¥o de recorréncta



para as natrizes Tnz
—1
Tn = 1T wl - Bm,, - Ria T .y 3 Rie, (4.41)
onde 1£n<9. Agora conslderando-se a equacXo para Goy :
T @Gy = RmgGy, + RiagGy, (4.42)
Da defini¢¥o das matrizes T' ., podemos escrever:
‘ -1
T'o = [ wl - Rmgy ] R1ag (4.43
A partir da equacXo para Gy, podemos encontrar a rela¢¥o de recorrén-

cia para ag matrizes T'nz
: : -1
T'h = [ wl - Rm, - Rie ,T'h_ 4 ] Riag (4.44)
para 0<ng9.

‘Auﬂim para calcular aﬂdenﬂidade espectral de masgnons do
plano de fndice i1 da regi¥o superfictal calculamoz a matriz G,; atra-
vés da equag¥o 4.38. Obtemos a matriz Ty41 @ partir da relag¢do de re-
corréncla da equag¥o 4.41 partindo-se do conhecimento da matriz Tg e a
matriz T‘,_l a partir da relag3o de recorréncia 4.44 conhecendo-ge a
matriz T'g. A equago 4.38 pode ser extéﬁdlda para-1=0‘ou =9 simples-
mente desconsiderando-se o8 termos que envolvenm Rieg e Rialo respecti-
vamente,

A densidade espectral de magnons para um filme constitufdo
por dez planos & calculadd de manelra idéntica 2 desenvolvlda aclima
para a regifo superficial com a diferenga apenas que na equacio 4.39 o
~dltimo termo do lado direito desaparece uma vez que nd¥o existe o plano

de fndice dez e portanto também demaparece o termo que envolve T, na

equagio 4.40;

Apresentamos Iniclalmente a densidade espectral de magnons

calculada no ponto X da zona de Brillouln bidimengional para um sigte-
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ma senl-infinite cujes Integrals de gxchange 830 a5 mesmas dq. sistema
para o qual apresentamos az curvas de dispersfo na figura 2.3, para os
dois primeiros planos da regi¥o superficial e para um plano do volume
em dols casos: Inlcialmente conslderando-se os ingulos de reconstrucio
nuloa (figuras 4.1, 4.3 e 4.5 respectivamente) e utilizando-se o seu
valor correto apresentado na tabela 1| do capftulo Il1l1 (figuras 4.2,
4.4 e 4.6 respectivamente). Egscolhemos o ponto X pois esse é:-0 ponto
em que, of modos de superffcle apresentam energia mfnima (no gtstenma
nfo reconstrufdo) e onde a sua separac3o (em energla) dos moedos de vo-
lume 8e torna mals evidente. Ainda apresentamos curvas de densidade
espectral conslderando-se os ﬁngul;s de reconﬂtruéﬁc nulose justamente
para reconstitulr o sistema n¥o reconstrufdo e portanto possiblliitar a
comparacd3c com ag curvas da figura 2.3.

A observaclo da figura 4.1, correspondente ac primeiro pla-
no da regl¥o superficial no sistema n¥o reconstrufdo, evidencia de
imediato o estado de energia negativa, que pode ser notado nas curvas
de dispers¥o da figura 2.3, separado de uma banda que corresponde aos
nodos de volume obtidos nas curvas de dispers¥o. Comparando-se com as
figuras 4.3 e 4.5 em que a densldade ¢ mostrada para o mesmo ponto da
Zzona de Brillouin bidimens¥onal para o segundo plano da regldoc super-
ficlal e para o volume respectivamente, fica eyidente que o estado lo-
calizado (em energia) obtido que aparece na flgura 4.1 & um estado de
euperficie uma vez que ele aparece com um peso multo menor em relag¢Ho
4 banda Jj4 no segundo plano da regl¥o guperflicial e tnextiste no volume
(lembramos que a 4rea das curvas € constante). 0 grau de localizag¥o

do estado de superffcle gegue bastante de pertc o resultado que se ob-



tém no problema eletrBnlco2e, 'Dutro fato que pode ser notado é que a
energla do estado de superficie bem como a largura da banda de estados
de volume obtida guardam uma propor¢¥o com o valores que aparecem nasg
curvas de dispersio do capftule I1..

Apregsentamos naa figuras 4.7, 4.8 e 4.9 as curvas de densi-
dade espectral calculadas no ponto X para um filme constitufdo de de=z
planoe atbmicos para o primelro, segundo e quinto planos respectiva-
mente._ Og par8metros de troca s%0 oz mesmos consideraﬂos no sistema
seemi-infinito e eatamos considerando o sistema n¥o reconstruido (angu-
losa de reconstrucg®o nulog). Observando as figuras 4.7 e 4.8 notamos
que o estado de superffcie tem a mesma locallzac¥o em energia & prati-
camente o mesmo peso em relagio A "banda’ (que nesse cpso aparece como
um conjunto de fung®es delta) corroborande o resultado do cago semi-
}nf!nltn. Ainda na flgura 4.9 notamos gque o estado de superficle J4
ndo aparece no quinto plano do filme que para efeito do estado de su-
perff{cle J& pode ser caracterizado como veolume; finalmente - 0o perfil
delineado pelas funcBes delta dessa figura ¢ multo pafeclda com a ban-
da de volume do sistema seml-{nfinito.

Paezsemce 3 anilise dag curvae de densidade para ¢ gistema
de spins reconstrufde (figpuras 4.2, 4.4 e 4.6). Uma primeira observa-
¢330 revela que a densldade espectral no volume (fig. 4.6) & pratica-
mente a meama que no glstema sen recoﬁstrucﬁo (fig. 4.5). Esse resul-
tado era esperado uma vez que conforme mostramos no capftulo anterior
a reconstrucio se restringe 23 regt¥o superficlal e portanto considera-
mos que no volume n¥o hd diferengas entre os dois sistemas. Az dife-

rengag significativas ccorrem nos planocs da superficle,
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Figura 4.2 Densidade espectral de maganons no ponto X para o planc su-

perficial de um sistana seafi-infinito reconstruaido.
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figura 4.3 Deasidade espectral de magnons no ronfo X para o segundo

plana oo up sistena semi-infinito nfo recoastruido.
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figura 4.4! Depsidade cspectral de magnons ao ponte X para o segundo

plano de um sistema semi—~infinito reconstruido.
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figursa 4.5 Densidade espectral de magnans no ponfty X para um planc do

volume de uan sistema semi—fnfinito ado reconstruido.
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figura 4.8: Densidade espectral de magnons no ponto X para am planc dn

volume de um sisbtema semi—infinito reconstrufdo.
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As densldades espectréls de magneons calculadas para o ponto
X da zona de Brlllouln bldimensional do sistema de spinsg sem rocona-
trugc3o de superficle para os planos da regi%o superficlal apreescnlan
uﬁ estado de superf(cle separado de uma banda do tipo s, em analogla
a0 caso eletrdnico. No sistema magnético reconstrufdo o estado de su-
perffcle é Incorporado & banda, fato que J4& pode ser notado pelas cur-
vas de dispersdoc da figura 3.2, n¥o ocorrendo a axist@ncia de eslados
com energla negativa. Além dlisso as bandaa apresentam uma estrutura de
plcos que € tfplca de um slztema em que os pardmetrog de Interagio se
modificam plano 2 plano. Vamos mostrar i{sso a partir de um oxemplo
elmples para um sistema eletréntco."

No apéndlce A apresentamos o cdlculo da denstdade ecpectral
de estadoa de um slstema cublco éimplas com um uUnico arbttal do tipo
B, /.o, com gimetrla ezfdértea, por eftto & con Interagho gomente  en-
tre primelrbs vizinhoa. Conglderamos que os parimetroe LCAD pougam di-
ferir entre s! nos planos que caracterizam a superficlie e que no volu-
me eles s%0 lguals. Por slmpllclaade considerou—-ge uma _supe;chle
constitulda por tré&s planos atOmlcos.

A flgura 4.10 apresenta a denslidade espectral de estados
para o caso em que todeos oz parimetros LCAQD s3o tguals & um ¢ a Flguéa
4.11 para o cago em que‘eles 530 llgelramente distintos e prdximos da
unidade.

Quando lgualamos todos os par8metros LCAD 3 um (0 mesmo va-
lor deo parametrb para o volume) nds restauramos a isotropla das inte-
racbes entre op dtomors e obtemos uma banda tipo =. Espa situnglo pode

Ber comparada 2o slstema magnético sem reconstrugdo pols o estado fun=-
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damental asmsumido tem uma dire¢io de magnetiza¢¥o unica, independente

do pléne, determinando a lsotropla na Interacfo entre splins.

Para o caso em que o par8metros sfo distintos crtiando-se
uma anisotropia na Interag¢3o entre ;s orbitaia nos planos da éupmrff-
cle optemos uma curva que apresenta uma estrutura de picos e vales e
um deslocamento de estados de enorgla mals slevada nb gentido de eoner-—
gla mals balxa provocando um estreitamento da banda. Essas caracterfg-
ticas =30 compardvels as das curvas para o sistema magnétlco recons-
trufdo; o numerc de picos reproduzido no sjistema eletrénlco poude ser
aumentado conslderando~se uma superffcie com um malor nimero de pla-
nos, ou seja, aumentando-se o numero de parfSmetros LCAD ou ainda como
@ proprlio do sistema reconstrufdo pela introduc¢ioc de duas sub-redes.
Pode-se assim estabelecer uma ligag¥o entre esses par@metros LCAD no
slstema eletrdnlco, ¢ os par8metros de exchanges efetivoz no sziztema
magﬁético. | |

Podemos ent¥o conclulr que a preponderfnclia  anti-ferromag-
nética no primelro plano de um slstoma semi-iInfinito dd origem & uma
regidc superflclal de alguns planos atBmicos reconstrufda, As princl-
pals caracter(sticas dos planos dessa superficie, como a2 denslidade
espectral de magnons, s3o determinadas pela anisotropia na intera¢ﬁo
entre splns geradas a partir da reconstrug¢io. No modelo de Hoiszenberg
a interac3o entre pares de sping é proporclonal ao produto eccalar on-
tre eles; como no sistema magnético reconstrufdo os fngulos de recons-
trugcdo s%o diferentes de plano para planoc e em cada plano eles L&m =i1-
nals opostos em cada sub-rede flica determinada uma diferonca no wvalor
da Interac3oc entre gpins dependendo do poesicionamento relative entre

ambos noa planoz da regl¥o guperflclal.
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Estados de um sistema cristallno perlddlico obedecem o teo-~
rema de Bloch & se extendem ao longe de todo o criséal. A presenga de
uma superfficle pode gerar estados localizados préximos a regifo super-
ficlal que decaem exponenclalmente para fora e para dentro do crlstal.
Eséea estados s¥0 deonominados de estados de superffcie. Mo contexto
deste trabalho vimos que a competi¢3o ferro-antiferromagnédtica altiada
a presenc¢a da superficle pode causar um rearranjo no sistema de =2pines
levando ao fendmenc de reconstrug¢do na regl¥o superficial, com a con-
saquente formac¥o de sub-redesz, alterando o estado fundamental do o=la-
tema perlddico. A diapera3o de magnona asuperflclatls tende a sentir o

ef@lto da reconsiruglo da superficle e & fortemente dependente du  nd-

mero de coordenago.

Finalmente vale ressaltar que a partir do conheclmento mals
detalhado da estrutura magnética desses sistemas flcam abertos uma Ldé-—
rie de poss{vels problemas e‘aprimqramentos. Pode-se, por exempla, in-
" troduzir um efelto de anlsoiropla conalderande-oce valoreas diferentes
para as Integrajs de exchange nas dire¢Bes paralela € normal v planc
da superffcle, problema que estamos trabalhando no momento. Alnda &
possfvel estudar o efeito de outro tipo de anleotropia, como a axtul
de fon Unlco por exemplo. Podemos adiantar que o efelto no sistema de

epinaz & mulito similar A& aplicag¥o de um campo magnético externo na



meama diregdc, mas e#tremamante caomp lexo ﬁo caso do Instabllidade su-
perficlal pois o numelro de splns por céiula unltdrla no sistema re-
construfdo depende da Intensidade do ofelto, n¥o seondo necessar|amento
intelro, criando-se portanto uma espdcle de ‘super-rede' de spin. Aln-
da utllizando-se do formallsmo de fung¢Bes de Green podemos Lratar o
problema de¢ Impurezas(n¥o magnéticas, antlferromagnéticas) no slislema

de spins @ multo mals simples, tratar os efeitos da temperatura [iIni-

ta,



APENDICE A
0 CALCULO DA DENSIDADE DE ESTADOS ELETRONICOS PARA UM MODELO S IMPLES

Apresentamos © célculo da denslidade wespectral de estados
eletrénicos para um sistema seml-infinlto utilizando-se o método da
matriz transferé&ncla. Descrevemos o sistema a partir de um hamiltontia-
no do tlpo LCADZ2¢ e conslderamos gque nos planos que caracterlzom  a
superffcle do material oz par8metros LCAC possam diferir eontre =si,
sendo iguals no volume. Assim podemos fazer uma apaloglia com o sistena
magndtlco de splns reconstrufdo, coékorme dlscutlmog no final do capfl-
tﬂlo v,

Consldﬁramos ent3o um slgtema de estrutura cdbica cimples
com um udnico orbital do tipo 8, l.e. com simetria esférica, por sftio
¢ com Interacio somente entre primelirog vizinhos., Temos entic o se-

gulnte Hamlltonlano:
. . e

H = Vsstﬂi,RJ)lﬂls}(RJal (a.1)
Onde os estados fﬁis> s%0 orbltals de Wannler do tipo s centrados no

—
#ftlio R;. Exclufmog as auto-energlias em fun¢gdo da simplicidade ¢ tam-
bém porque esse Lermo lnexidte para o sistema de spiﬁﬁ.

Na presenca da superff{c¢le nds representamos a posig¢io de um
dado fcm'ﬁl pelo fndlice n que enumera os plancsz paralelos ao plano su-
perficlal(l_=0) e pelo vatnr'fn que ¢ um vetor de posig¥o do fon no
plano n. Como no caso do sistema de spins 2 estrutura é periddica nos
planos paralelos A superficle e assim definimos estados de '‘Bloch’

correspondentes aos estados de Wannler aclima:



—tne - "2 - e ) ey
ink, 8> = K R exp(lk".rn)lnrnB} (A.2?
n
Na equagdo acima N é o nimeroc de fons por plano. Por simplicidade del-
xaremos de escrever 8, Jd que estamos considerando apenas um orbital

desse Lipo por =sftlo e também denotaremas-ﬁn sinplesmente por*ﬁ. Def i-
nimos de modo usual?? o esgpago recfproco bi-dimensional, como flze-
mos no caso dos sping, correspondente & estruturé ne espago real bi-
dimenslonal de planos paralelos ao plono superficial reescrevendo o
Hamiltontiano da seguinte forma:

H o= 2 0 THD Ink><nkl 4+ T H(n,n" ) ink><n'kl ) (a.3)

n n,rn
Com:

H(n) = %Fxp(ik“.rn)V(nrn,nO) = EV(n)[coskxa+coskyai = ﬁy(k)V(n) (A.4)

Hin,n') = Texp(iky.Fy )V(n T, ,n0) = Vin,n") (A.5)

n%onsideramés que of parfmetros V(n) possam diferir entre sl
apenas nog primelros planos que caracterizam a superfficie, bem como
também V(n,n'). HNa situacio de volume esses par8metroz s3o fixos e
tguals. Por simpliclidade de cdlculo utilizamos uma superffcle com ape-
naa tr&e planoe, reduzindo azeim = geig o numero de parfmetros LCAD.

Definimos a func¢Ho de Green G(E) a partir da eqﬁacﬁo de Dy-
8ON:

EG(E) = 1 + HG(E) (A.E)
e 0 elemento de matriz ComEd:

Gpp(E? = <nKIG(E) 1mk> | (A.7)
Uttlizando a base de fungBes Ink> obtemos o seguinte conjunto de equ-

¢Beg para as fun¢¥eszs de Green:

(E—4J’V(0) )GOO

1 + V(O,l)Glo (Ah.B)

(E*ﬂPV(n))Gno V(n,n-l)Gn_lo + V(n,n+1)Gn+1o (A.9)



para n=1,2,

(E-4yV(v))Gao V(3,2)G5 + V(v}qu (A. 107

(E—%YV(V))GNO

V{v}(Gmrlo + Gpiq0? (A.11)

para m>4.

Definimog a fung¥o tranasferé&ncia T:

T6ho = G410 | (A.12)
Obtemoe ent3o a partir das equagBes para as fun¢Bes de Green uma equa-
¢80 para a funglo T: tomamos o parfmetro V(Q) igual & um, ou =meja, o
utilizamog como unidade de energla:

Tz - (E—%y)T +1 =20 (A.13>
Resolvendo-ze:

T = 1/2(E-4y)-1/20(E—4y)2-4] (A.14>
A ralz acima & det&rﬁlnada pela condiglo de contorno E—~oo, G(E)=>1/E,

Obtem-s2e o limites da banda:

4y - 2¢ E 4y + 2 (Ah.15)

Conhecendo-ge a fun¢¥o de transferénclia determinam-se as
funges de Green Gnn' 0 cdlculo ¢ inteiramente andlogo ao do sistema
magnético. Para o volume: |

Gyy = 1/[E~dy-2T] ' (A.16)
¢ para a superfficle: ol
Gog = E—4¥v1‘v01cE—4yv2~v12EE—@Xva—vzacE‘%¥4T)'1v233_1v123h1v01 (A.17)

Ra equag¥o acima escrevemos V,, ac invés de Vin) e V no

nm
lugar de V(n,m). Finalmente a densldade espectral de estados eletréni-

cog para o plano n € calculada através da relag3o:

iy -
Pn(K,E) = -1/m 1uGy, (k,E+10 ) (A.18)
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