SOBRE A TEORIA DO MAGNETISMO LOCALIZADO

Mdrio Alberto Tenan

.!
. Trabalho apresentado ao Instituto de Fisica “Gleb
Wataghin™, Universidade Estadual de Campinas,

para g obtengio do grau de Doutor ein Ciéncias.

Setembro de 1976



A Lucia e & Mircia Maria




AGRADECIMENTOS .

Ao Prof. José Galvdo Ramos, orientador inicial,
. ‘, IpéIa stgestio do pfob!ema e peia ateﬁgci'a que me

Jot concedida.

Ao Prof. Roberto Luzzi, pelo apoio e estimutlo

recebidos, mesmo antes de ter substitutdo ogroﬁ

Galvéo na orientacdo deste trabalho.



RESUMO

_ O modelo de Héisenbérg na Teoria do Magnetismo apresenta ddis aspectos
opostos a serem conciliados em gualguer formalismo: a.obed_iéncia 4 cinemética local e o carter
coletivo das excitagBes. A técnica de fungdes de Green tem sido extensivamente utilizada no estudo
de_ste modelo, prinicipalmente através de.aproximacﬁes_cha‘madas de pri_meira ordem. No caso de
spin meio, a aproximagdo proposta por Dembinski é, dentre as aproximacﬁés de primeira ordem, a
que procura dar ¢ melhor tratamento simultaneo. aos dois aspectos mencionados acima. Neste
trabalho faz-se uma andlise exaustiva desta ap’rbxima(:é'o. Exarminando-se 0 especiro de‘excitat;:ﬁe's,
verifica-se a existéncia de uma excitacdo localizada acima da faixa de enhergia de um magnon
{“estado ligado’’). Mostra-se que 2 fungiio de Green apresenta caracter(sticas semelhantes s obti;:las
em aproximagoes de segunda ordem, conservando certos aspectos da interacdo entre duas particulas.
Verifica-se também que a forma da eguacdo de movimento resultante atende rﬁelhof as ex'igén'ciés
da cinemética de spin do que aquelas obtidas via aproximagSes de primeiré ordem mais modestas.
Estes aspectos, e em particular o Gltimo, sugerem que uma methora da aproximacgdo de Dembinski
_consistiria em incorporar uma renormalizagio da eénergia dos magnons que seja dependente do

comprimento de onda.
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PLANO GERAL DO TRABALHO ' . ' '

Nosso objetivo com o presente trabalho & examinar al-
gumas questoes apresentadas pe]a tecnica dé fungoes de Green ao se
tratar, na aproximagao de Dembinski,-o problema do modelo de Hei-
senberg para o magnetismo localizado dé spin 1/2: certas ques -
tﬁes, embora inerentes a aprbximagﬁo, refletem o efeito da E]gé-
bra dos operadores de spin ;a dinamica e termodinamica do modelo.

Para facilitar a apresentacgao do-traba]ho,dividiho-1o
em duas partes. A parte A, onde tratamos o caso do ferromagnetfs-
mo, compreende uh capitulo dg introdugao e os capitulos I-IV. No
capitulo I_apresentamos.certo§ asbectosto prob]emé de uma e ddaé
particulas via fungdes de Green; nos cap?tﬁ]os subsegqiientes discu
tfmos a aproximacaoc de Dembinski.

A parte B destinada ao caso do éntiferﬁomagnetismocoqg
ta de um cathh]o de introducgao e do capitulo V referente a apro-
ximagao de Dembinskf. -

Em seqiiencia a parte B, fazemos alguns comentﬁriqs  a

- guisa de conclusao.

Informac%es suplementares ao texto foram colocadas nos

apendices.

=y

\



PARTE A

Ferromagnetismo



INTRODUCED

0 modelo de Hefsenberg para o'ferromagnetismo tem-sido es
tudado extensivamente desde a sua proposicao em 1928 (T).

0 hamiltoniano de Heisenberg conserva a componente do
spin tbtal paralela ao campo .magnético externo (2), Conseqliente-
mente, 0$ eétados do sistemﬁ formam'subespagos que bodem'_ ser
classificados de acordo com o numero, n, de desvios em relagao
ao alinhamento de todos os spins na direcao e sentido do campo.
0 subespago n = 0 cont&m um Unico estadp. 0 subespagon =1, nu
ma representagﬁo‘de momento, diagonaliza o hamiltoniano. Os esta
dos nesta representagﬁo-consisteﬁ de um desviorde spiﬁ que ée
propaga de modo coerente atraves do arranjo tota]menté'ordenado,
e sao chamados de ondas de spin. Este conceito foi criado por
Bloch 3), q sua teoria, Bloch supos expTicjtameute‘uma baixa
densidade de desvios. de spin ﬂe forﬁa qde-a interacao entre duas
ou mais ondas seria desprezivel. bom esta'hipﬁtese ele podeobter
as'propr{edades termodinamicas de um ferromagneto isolante .ﬁog
cordes com a experiencia & baixa temperatura. Conforme a tempe-
ratura aumenta, esta aproximacdo se torna menos satisfatdria; pe
‘la.presenga de maior.nimero de desvios, as fpteragaes entre as .

ondas comecam a se tornar relevantes. O subespagb‘n =2 &0 pri
.meifo‘a exibir oS efeitos ¢a§lintera93es entre as ondas de spin.
N | 0 problema para Qma cadeia linear com 1nterag30.§sotr6pi-
gé entre primeiros vizinhos (para a qual nao ha ferromagnetismo)

e spin 1/2 foi estudado por Bethe (4). Mostrou-se que, aiém das
-ondas elementares de Bloch, ha excitagﬁes tais que um b1oEoA dé
~dois {ou mais) desvids viaja através da cadeia, Estados represen
tando um bloco de dois desvios de spin possuem menor energia do

‘que duas ondas livres (s). Este fato mostra que a hipotese de
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baixa densidade de desvios ndo & suficiente para garantir a inde
pendeéncia de duas ondas de spin; os estados de mais baixa ener -
gia n3o sdo necessariamente os livres, Assim, uma questao -impor-
tante que se coloca € a de se saber se excitacoes de vetor de on
da K correspondentes a duas unidades de desvio de spin podem ser
formadas com energia menor do que a soma das energias de duas on
das livres com vetor de onda total K, pois se tais excitacdes

existirem com pequeno K { e baixa energia), torna-se-a impro-

prio o uso do conceito de ondas de spin no calculo das proprieda
de's terquinﬁmicds de um ferromagneto de Heisenberg.
_ N

0 .quantum de energia de uma onda de spin ¢ chamado de..
mEgnoﬁ e como uma extensdo de linguagem, a propria excitacao @
chamada de magnon, Estados l1igados de dois ou maisimdéﬁons_ numa
cadeia linear com énisotropia ou incluindo interagﬁés entre se -

(5-10) " o

gundos vizinhos foram investigados para S arbitririo
trés dimensGes (redes cﬁbicas)‘Dyson (11) mostrou que para peque
nos valores do vetor de onda total (rigorosamenfe, no ponto r),
ﬁqﬁs ondas.de spin nao podem formar um estado ligado de baixa

(2) s =1/2)e  de

energia. Os calculos independentes de Hanus
woftis (13,14) {spin arbitrafid) estaﬁeleceﬁam pela primeira vez
‘a existencia de estados ligados de dois madgnons para um ferromag. -
neto de Heisenberq com interacoes entre priméfroslvizinhos e com

rede citbica simples. Hanus. usou em.seu calculo um potencial fic-

ticio de esfera dura para impedir a ocorréncia simultinea de

N

déis desvios num mesmo ponto da rede, Por outro lado, Wortis tra
Jtou todos os casos de spin em igualdade de condigoes sem 1ntrng
zir qualquer interagao ficticia. |
Estados ligades no ponto I' e com energia ébaixo do conti-
nuo de duas ondas livres podem aparecer éq se bonsidgrar uma ani

‘sotropia conveniente (13). Logo, a presenga da ‘anisotropia (7J5’

16) pode produzir uma modificagao radical no espectro de dois
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MAGNON'S (”). Da mesma forma, a introducdao de interagdes entre se-

18)

gundos vizinhos ( revela que o0s estados ligados sdo sensiveis

A interagdo de longo.alcance; interacdo esta que forca para o con
tinuo os estados ligados de HWortis. O0s estados ligados de dois
magnons tambeém foram investigados para o ferromagneto.de Heisen-

(19} e de_qorpq cenfrado‘zo].

berg com rede cubica de face centrada
Resolvendo a eéuégio de Lippmann-Schwingef relativa ao
Prob]ema de duas particulas, Boyd g Callaway (21) apontaram a
existencia de estados de espalhamento regsonantes alem dos esta-
dos ligados. A importancia de ressonancias foi enfatizada = por
Silberg1itt e Harris (22). E]es d1scut1ram, no limite de pequeno
comprimento de onda (anroprﬂado a regiao de ba1xa temperatura) a
influencia, via matriz t, dos estados ligados e dos estados resso
nantes de duas ondas de shin sobre o espectro de um maagnon, sugg
rindo a poss%bilidade de bbservagao indireta dos estados ligados
atraves de seu efeito sobre a tarqura e energia de um magnon a
uma temperatura nao nuIa (23) |
0 .problema de tres desvios de spfn fdi atacado por_ﬂajﬁﬂ
(24)

dar como uma aplicacao do metodo de Faddeev, O prob]eha de

trés magnons em trés dimensSes foi apenas tocado, porauanto  as
equagﬁes.integrais_Feve1qram-se‘intratEveis ana11ticamentg, nao
pérmitindo que se extraissem os autovalores. Mais récen£emente ;.
Van H1mbergen e TJOD (25) obt1veram. peTo mesmo metodo, estados
Ilgados de treés magnons no caso b1d1mens1ona1

Alem da chamada interacao dinamica (11) entre magnons,

aparece uma outra 1nteracao entre as ondas pelo fato de nao pode

. rem - 0cOrrer num mesmo ponto da rede maxs do que ZS desv1os de

()

spin. Esta interacdo foi chamada por Dyson de interacdo c1nem€ti
Este fato introduz alqguma dificuidade no calculo das

propriedades termodinamicas ‘a baixa temperatura do modelo de
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Heisenberg. |
byson (1) estudou o problema de duas ondas de spin e cal

3/2 para a magnetizacio espontanea

culou aﬁfcorregﬁes 2 lei de 7
.obtida pela teoria de Bloch. 0 calculg simples de Bloch considera
as on&as de spin como particulas de Bose n3o interagentes e com
uma curva de dispersao parabdlica (]1). 0 desvio do espectro em
relagdao a esta lei quadratica implica correcoes de O(T‘/z) e
‘0(T7/2) para a magnetizacio; encuanto que as interacoes dinamicas
concorrem com um termo de O(T4). A correciio devida as interacoes
cinematicas e exPonenci§1mente desprezivel na termodinamica a bai
Xa temperatura do sistema (11).

FE oportuno mencionar as conclusoes obtidas por Lalovic
et a].(ZG) ao tratarem o problema do spin 1/2 usando a representa-

¢3o exata de bdsons (27)

. A representacao dos operadores de spin
-proposta por D&son () seria adequada 5 anET{se das propriédades
termodinﬁmicgs, contudo; seria inadequada para tratar outras pko-
priedades (2?): eﬁbora o hamiltoniano ideal de D&son de as energias.
‘corretas dos estados ligados, o mesmo n3o acontece com 2as fungoes
ﬂe_onda, imp1ﬁcando resultados incorretos para a probabi]{dadé aé
" transigdo entre magnons livres e estados ligados.,

:_watis-também éstudou;cuidadosamente o} chportamento do ha
miltoniano de Heisenberg a baixa temﬁeraturé, formulando a mecani
‘ca de desvios de spin de modo.a manter a sua verdadeira cinem3tica.
(?9). De seus resultados, pode concluir, como o féz Dyson (]1),
que para pequené nimerc de desvios, os calculos com spins e bosons
sio essencialmente equivalentes no que concerne 3 termodinamica de
‘baixa. temperatura. Sed tratamento segue o de Dyson (1) sob v&rios-
 aspectos. mas, embora tenha chegado a0s mesmos resu]tadostermod1na

micos {(por exemplo, para a expansao a baixa temperatura para a

'energia 1ivre),wortis criticou o tratamento de Dysonconsiderando-o
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(29). . . | . L]

0 efeito das interacoes entre n(n > 2) ondas de spin so

bre a magnétizagﬁo a baixa temperatura foi investigado por 'Mori

(30)

ta e Tanaka Com a hipotese de nao existir estados liga

dos de baixa energia (31) e usando uma expansdo de virial para

(32)

um conjunto de quase-particulas , concluYram que a contribui

. ¢30 do efeito das interacGes-entre n ondas de spin 2 magnetiza -

¢io & de 0(T5n/2-]).

Compreende-se, portanto, que o modelo de Heisenberg apre
senta deis problenas forhidﬁveis.ﬁﬂ primeiro e entender os aspec
tos essenciais da mecanica de-spinj o sequndo e entender, f151ca
e forma]mente, o modo pelo qual os aspectos desta mecanica se ma
nifestam na termodinam1ca. -

0s trabalhos arrolados acima mostram que a ﬁaioria dos
esfprgos desenvb]vidos restringe-se a soiugEoldo pr051ema de
duas partTculas, e toda a anilise exata da estrutura do eSpectro.
(12-14) ¢ e prove1tosa apenas na reg1ao de baixa
iemperatura. Da mesma forma, os modelos "equivalentes" para - 'o

(11,33,34)

sistema de spins em termos de bésons , Utilizados na

analise do modelo de Heisenbérg'através de metodos de perturba -

(11,35,36) (37)

cao s30 Uteis a baixa temperatura

Por outro 1ado, 0Ss tratamentos propostos para altas tem

‘peratuﬁas'(no entorno da temperatura de transigdo ou mais.acima)

(38’39'40) ndo sido apropriados a regidao de validade das teorias

de ondas de spin., Vejam-se, por exemplo, 0s sucessose as deficien

cias das aproximagOes de campo efetivo (38). Estes tratamentm s3ao

validos a a]tas temperaturas, onde, em principio, se Just1f1cam

Em essenc1a, as aproximacoes de campo efetivo, desde a mais sim-
ples até as mais refinadas, consideram as entidades constituin -~

tes do sistema. (ou grupos destas unidades) como quase independen-
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. tes;. por conseguinte, ndao tém o mesmo sucesso que as teorias de

desvios de spin, para.temperaturas proximas de zero [apéndice F].

Entretanto, a teécnica das funcdes de Green da teoria de

(41,42)

muitos corpos tem sido empregada no estudo do magnetismo

Iocalizado a uma temperatura arbitrﬁri& (43). Nos metodos baseados

nesta tecnica, tem-se usado tanto oc operadores de Sp}n (44~ 48) i

quanto suas representagdes em termos de operadores de Bose (49)

Em ambos 0os casos, todavia, & necessario que se proponha um es -
guema de desacoplamento a fim de se resolver aproximadamente uma
cade1a 1nf1n1ta de equacgoes de movimento das fungoes de Green.

Hu1tos destes esouemas recorrem a uma 11near1zagao . da

) (44 -48)

equagcao de movimento da funcio de ordem mais ha1xa Isto

se faz devido d complexidade matem3tica que sobrevém ao se deixar

(59),

o desacoplamento para um estagio posterior. Estas aproxima -

cﬁesrconhecidas como-de primeira ordem teém encontrado muitas apli

cagbes, entre elas, no estudo de transicio de fase (51)e de espa-

~lhamento de Tuz em materiais magn&ticos isolantes (5231.

(53), empregando operadores de

Bogoliubov e Tyab11kov
spin, propuseram, para o caso do fprromagnptiSmo de snin 1/2, uma

_aproxrmagao de primeira ordem conhecida como RPA (54). Tahir-Kheli

. e. ter Haar (44) estenderam-na para';p1n 0ua1qu9r, e mais . fardé.
-CaTlen (45) desenvo1veu uma outra aprox1magao de pr1mnira ordem
capaz de dar bons resuTtados para S > 1. .
\ 0 desacoplamento RPA da um termo espurio em T3 para a mag

S—

netizagdo a baixa temperatura. Tambem as energias renormalizadas
dos magnons a baixa temperatura sao insatisfatdrias neste esque
a (44’55). No entanto, seus resultados para o valor da temperatu

ra -de thansfg%o-, TC, e para a susceptibilidade a campo nulo (pa-
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ra T >> Tc) sao bons, comparados com aqueles de teorias mais pre-

" ¢isas (42’44). Todas estas conclusdes sao independentes de S.
No caso de Callen, para S=1/2, embora a renormalizacio das
(45,55)

energias das quase-particulas seja boa, o resultado para

a magnetizacdo a baixa temperatura & desastroso: n3do aparece ne-

nhium termo em ™ e persiste um termo espirio em T3, Os resultados -

(45,48)

a alta temperatura tambem n3ao s3o satisfatorios » embora o

valor de T, tenha sido melhorado ao se modificar o parametro usa-

do na teoria (56).

' . ~ . , .o (46)
A aproximac¢io de primeira ordem proposta nor 'Dembinski

para o caso especial de'S = 1/2 removeu as dificuldades mais se

rias enfrentadas pelo esquema de Callen. Hewson e ter Haar (57)

‘ja haviam atribuido estas dificuldades a uma violacio da cinemiti

~-ca de spin decorrente da natureza das aproximacoes, Dembinski, le

- vando em conta este fato, logrou calcular a magnetizaciao (a haixa
temperatura)'1ivfe'de um termo'eépﬁrio en T3 e com um termo em T4
proximo do de Dyson (11). Sua teoria preve uma temperatura de
traﬁsiéﬁo éoincidente com a &a aproximagﬁo RPA e uma suscetibili-

dade 2 campo nulo melhorada(ss).

Mais recentemente, Coutinho e FittipaTdi (48) propuseram
uma modificégﬁo'do'esquemﬁ de Dembinski, com o objetfvo,de me1hot_i_
resﬁeitar a cinematica.de spin. Este novo esquema foi ﬁropoSto de
forma a 1evér em conta a;fungﬁo de corre1ag§b'<(S"(2))ZS+(2)Sf(m)>.
corretamente ate O(TS), - 0 Que nao se consequé na aprox{magﬁo

(59)

de Dembinéki . Ds resultados a alta temperatura foram melhao

~rados, mas umytermﬂ espurio em T3 torna. a aparecer na expansEQ a
 baixa temperatura para a magnetizagao espontanea (60).

.Cabe. aqui observarmos que, emhora na proposigao destes
esquemas.emﬁreguem—Se argumentos dé piaUSibilidade fTéica, a na

tureza particular do prohlema nao deixa claro como cada aproxima-
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_¢ao'realmente trata a mecanica do modelo. Este defeito refiete-se,
como se viu dcima, na incapacidade de uma dada apfoximagﬁo em dar

'résﬁ!tadbs igualmente satisfatdorios para as_quantidades em anali-
se a baixa temperatura. Por conseguinte, as aproximacgoes foram
propostas e refinadas tendo-se em mente apenas a obtencdo de cer
tas quantidades de interesse numa dada-ﬁegi&o de temperaturé(ﬁ]).

Nao se pode, portah}o, exercer um controle efetiVo sobre

estas aproximacdes, todavia, reconhece-se que o modelo de Heisen-

berg apresenta dois aspectos opostos a serem conciliados em cual-
quer formalismo (29); a saber, a obediéncia a cinemdtica local

A}

dada pela algebra de spin e o carater coletivo dos estados de
eﬁergié mais baixa. B luz destas consideracdes, Ramos e Gomes (59)

(48)

¢ depois Coutinho e Fittipaldi examinaram o© prqbléma de como

1

as aproximacgoes RPA, de Callen e de Dembinski, para S 1/2, satis
fazem a condi¢ao de (a) n3o vielar a cinematica de_ép{n,e 3 de (b)
preservar uma boa ranormé?iza§50 das-eﬁefgias dos mégnons, Q;exame
da condicdo (a) foi feito atraves 60 resu]tado_ a'baﬁxa'téﬁpéfatu-
P ﬁara a'funéﬁo de correlagdao <(S'(2))23+(£)S+(m)>. Para a condi-

(49,55) ogue indi-

¢do (b) langou-se mio da teoria de ondas de spin
ta, a baixa temperatura, uma rehormalizacio 'da energia de todos os
modos proporcional E-energia termcdin&mica (com 0 primejro termo‘ ‘
dependente da temperatura aparécendo em TSI?);
| No qute se refere Efmagnetizagﬁo a baixa temperatura,. 0
trabatho de Dembinski (46) parece tratar satisfatorfameﬁte as con
;ﬁéﬁes (a) e (b). J3 a aproximacio de Dembinski modificada (48) re
forca a condigao (a). Uma indicagcao disto sdo os seus bons resulta
dos a alta temperatura, quando eﬁtﬁq a cinemética de spin revela
seu carater imbbrtante distinguin@é as excitacoes de spin dos b&

sons,

Deve-se notar, -entretanto, que nas duas aproximacoes do
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(46,48)

tipo de Dembinski as energias das quase particulas n§o'

foram calculadas explicitamente., A solucio da funcio de Green foi
obtida, nestas aproximagdes, atravds de um processo iterativo,
sendo consideradds apenas os polos da solugio de ordem zero. Es

tes pﬁios tém a mesma forma daqueles obtidos na aproximacao de

(45,46,48)

Callen Mo entanto, a func¢3o de Green possui, nestes

dois esquemas, uma solugao formal exata;e o proposito do presen-
te trabalho & investigar os seus polos no limite termodinamico,
para .as, tres redes cibhicas.

_ Como e bem estabelecido experimentalmente, o conceito
de excitagoes do tipo magnon mantém-se alem da regiao de bai-
xa temperatura; mais ainda, a dependencia da energia das mesmas,
-_cbm‘re]égﬁo a temperatura, € sensivel ao seu comprimento de on-

(62-64). Embora os magnons de grande comprimento de onda desa
parecam em Tc, pois sua energia depende da temperatura como a
magnetizagao, magnons paramagneticos podem ser definidos parauma
grande parte da zona de Brillouin, notadamente para sistemas de
baixa dimensionalidade (64- 66)

Vamos examinar, portanto, as conseqliencias dos dois.ég
quemas do tipo de Dembinski (46’48).em termos do espectro que

eles preveem perto de zero e.pouco abaixa de Tc‘

-
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CAPTTULO I
0 PROBLEMA DA CINEMATICA DE SPIN NO-

MODELO DE HEISENBERG PARA 0 , '

FERROMAGNETISMO

A, Proposicao do Modelo.

Consideremos uma rede cubica (simples, de face centra-

da ou de corpo centrado) com um ntmero finito, N = ﬂ3, de pon -

.. tos. Podemos incluir aqui também o caso da cadeia linear ou da

~rede quadrada. E conveniente supor-se que a réde tenha conexida

‘de periodica, isto &, que o ponto R(£) + n R(m) seja identico -

ao'pohto R(2) para todos os vetores da rede R(L) e R(m). Nao -

ha portanto efeito de borda e todos os.pontos sao perfeitamente

equivalentes, Associemos a cada ponto da rede um spin S(2) de -

numero quantico S. Os operadores de spin-(em unidades tais que
fi= 1) obedecem as seguintes relacoes de comutagao:

[s2(£),s%(m)] = =s*(m)s, . g (1.1.a)
[}+(£),Sf(m)] = 2sz(£)5£m s (1.1.5)
fsi(ﬂ)ss#(m)] =0 {(1.1.¢)
onQe
+
sT(2) = sX(2) £ i sY(») .

Alem dTSSO, sat1sfazem tambem a cond1gao (decorrente -

das anteriores)
SPePE P e sTen® a0 o (1)

™ . Esta cond1gao reflete o fato de a componente z do opera

“dor de spin ser no maximo igual a S.
0 espaco de estados -do modelo de He1senberg & dado . pe

lo produto direto dos espagos de spin def1n1dos em cada ponto da
rede, |
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A dinamica do sistema e determinada pelo hamiltoniano:

H = -tz {3(£,m)S%(£)SE(m)+1(L,m)(S*(£)S¥(m)+5¥(£)SY (m))}-uh % s¥(e) .
s '

(1.2)

0 primeiro termo representa a interacdo de intercambio (conside
‘rada de modo generico anisotropica) entre pares de spins, na a

—

proximagio de primeiros vizinhos, isto &, considera-se

J(E;m)‘= J(m,2) J>0se 2 & primeiro vizinho de m,

» ' =0  caso contrario . (1-3)‘

Uma definigdo analoga 3 eq. (1.3) & valida para I{%,m). O se -
gundo termo representa a interagao de Zeeman de cada spin com

um campo magnetico externo, estatico. € wuniforme h. A diregao e

o sentido do campo h definem o eixo + z, A letra u indica o pro
duto do fator espectroscopxco pe]o magneton de’ Bohr, _
0 hamiltoniano de Heisenberg corresponde 2 se fazer N
J =1naeq, (1.2). A nossa adogdao de uma forma anisotropica se
justifica pelo fato de o hamiltoniano isotropico nao ser essen-
cial 3 discussdao feita neste capitulo; mais ainda, torna-se ilus
trativo o emprego do hamiltoniano dado pela eq. (1.2),porquanto
podemos identificar facilmente, em cada passo, as contfibuigﬁes

',dos termos de intercambio transversal e 1ong1tud1na1 Embora ,-:

S

nae pretendamos levantar a questao da ‘aplicabilidade da forma -
(1.2) a um caso concreto de interesse experimental, observemos
que estudos experimentais e tedricos mostram que em certos mate
riais magnéticos com alta anisotropia, 2 energia de acoplamento
entre spins localizados pode ser aproxwmada por uma forma de -~
Ising pura(1) (I =0 na eq. (1.2)); mas para outros sistemas,
a anisotropia, embora importante, nao e muito grande, neste ca-
s0, um acoplamento” de Heisenberg puro & mais realista
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Pode-se verificar facilmente que a componente z do.
spin total comuta.com o hamiltoniano da eq. (1.2)., O estado -
fundamental que sera denotado por |0 > (normalizado) corres -
ponde ao ordenamento completo dos spins no sentido + z, Sua
energia & dada por
2 . uh NS | (1.4)

s

CE (0) = - zNJS
"_(onde z € o numero de coordenacao), pois

sZ(z) |0 >

sjo > . , o (1.8),

ENTIRIE

n
(=]
-

0s estados dos subespagos de um,dois,... desvios de spin sao
gerados pela aplicagaa dos operdadores sf(z) sobre |0 >,

B. Analise do Problema de Uma e Duas .Particulas pela Tecnica
de Funcoes de Green

A

Sejam as fungdes de Green (a temperatura zero) de u
ma-e duas particulas (3.4),

G(ﬁ.m',t) << Sf(m;t)] ST(m';0)>> =

- ie(t) ;0 I[S+(h;£), S'(m';O)]zlo >

(1.6)
G(m n, m'on',t) = << St(mit) st(nst)[$7(m’30) s'(n';o)>>'
- ie(t)<0] [sH(m;t)sT(nst),S™(m' 50} (n'30)]10>

(1.7)
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onde ett)

€ a funcao degrau definida por
o(t) =1 se t>0,
=0 se t<O0 ‘ . o (1.8)
e
S(£3t) = exp (i Ht) S(2:0) exp (- i Ht) - (1.9)

é¢ o operador de spin na "representagao” de Heisenberg., No que
se segue, 0 argumento temporal dos operadores podera ser omiti
do. 0 aparecimento da fungao 6(t) nas def1n1goes {(1.6) e (1.7)
1mp11ca a condig¢ao de contorno .

B(...t) =0 para t<0. | . (1.10)

Estas fungoes trazem consigo 1nformagoes uteis sobre
a dinamica do s1stema(3) . Como ilustrag3o, pode-se verificar

que a transformada de-Fourier de G(...t), definida por
. B

.

- 00

Gloast) = 6(...u)exp (- fut) du, (1)

- 00

relaciona-se formalmente com’'os elementos de matriz e as energias
de excitagao do sistema, conforme a expressﬁo,(3):

; G{m. 0] = 'I'irlno.i. (1'/21*) z'<0|S+(m‘;0). . .‘|Y5<Y|S"'(m‘-;0)'. .. |0> X
. : £ Y .

x {w-(E(Y)-E(0)) +ie)} C(1a2)
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“onde Y percorre um conjunto ortonormal completo de auto-esta--
dos de H. 0 infinitésimo iec no denominador reflete o efeito -
do principio de causalidade contido na condigao de contorno

(1.10). ' : ' _ _

Calcularemos a seguir.as fungdes de Green (1.6)e (1.7),

" langando m3o de sua equacio de movimento, da condigao de contor
no (1.10) e da periodicidade espacial. '

g A transformada de Fourier das fungoes de Green obedege

- a seguinte equagao do mqvimentam(d)

‘w6 (Meee,m'e..,0) = (1/21)< O] [s*(m;o)...,s'(m';O).._]|o>

+ << [S+(m)...,H] IS'(m')...;m>>-
| | | (1.13)

No caso da fungio de Green de uma partTcula, o desen-
volvimento do comutador que aparece na segunda parcela do se -
gunde membro da eq. (1.13) resulta em ~

[s*(n),H] = whsT(m) ¢ 2 5 (I(m) s¥(2) s*(m) -

-

- 1 (2,m) sZ(m) s"(.o.)}'. |
| | (1.14)

‘Note-se que os operadores no segundo membro est3o ordenados de -

_tal forma que, g?agas a eq. (1.5), a eq. (1.13) fornece ime-
! diatamgnte_qm_sistema de equacgoes fechado, a saber, '

wG{m,m' 0} = (S/n)ﬁmm. + pyh G(m,m',w) +

425 £ {J(2.M)G(m,m ,w)- I(2,m)G(L,m",0)).
A T ‘ '

(1.15)



-929 -

A equacgao acima pode ser resolvida por uma transformagao de Fou
rier, Para tal f1m, definamos:

G(E,m'.w)'= (T)/ﬁ)“z G{m,m' ,w) exp (;{E; R(m)}.
. n ,

(1.76)

De (1.11),(1.15) e (1.16) resulta a solugio::

G(nm',t) = (25/N) F exp (~ik.(R(n')-R(n)}

. 400
X l (dw/2m)exp(-iut) (w-ph-2(k)+ie)™!  (1.17)

-0

‘onde

Q(k) = 25 (3(0) - I (k)). S  (1.18)

J(k) & definido através de

Hpam) = (1/N) T 3(k) - exp{-ik. (R(2) - R(m)))

(1.19)

" (definigdo analoga para 1(k)), uma vez que ha equivalencia en-
tre os pontos da rede. O : - o
Como seria de se eSperar; a fungao de Green na eq. (1.17)
depende apenas da diferenga R(m') - R(m). Mais importante ain-
da @ notar-se que G(m,m',t) tem a forma de (1.12). 0 espectro ‘
(1.18) generaliza o resultado de Bloch das ondas de spin livres 3!
No caso da fungao de Green de duas particulas, o comuta
dor que envo]ve Hem (1. 13) pode ser. desenvolvido rap1damentecom
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a.ajuda da eq. (1.14) pois

B ms*(n),H] = [5H(m), s (n)+ [s* (n) ]S ¥ (m)+

+[s*m), Ts*(n),H]] -
(1.20)

0 sequndo membro da eq. {1.20) foi arranjado de modo a apreseﬁ

tar, quando desenvolvidos os comutadores, a ordem prescrita an

teriormente para os operadores de spin, Feitas as substituigoes
dos comutadores pelos seus desenvolvimentos, tem-se para a e -

quagao ﬁ1.13).

(urzuh)G(mn,m'nf,m)-ZS %-[J(ﬁ,m)G(mn,m'n’.w)—I(ﬁ,m)d(En,m'ﬁ‘,w)}
25 § {9(&,n)G(mn,m'n' ,w)-1{L,n)G(mL,m'N" )}

+2J(m,n)G(mn,m'n'gw)-26mn_§ I(Z,n)G{me,m'n’, )

“A(m,n,m',n') o, . o ""(1.21)

para a qual se definiu:

A(mn,m',n') = (28)%(2m) "1 (1- (25) s, )(5mm s 8n) - (1.22)
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0s dois ﬁ]timqs termos do primeiro membro da equacao (1.21)
constituem o resultado do comutador [§+(m), [S+(n), H]]. E-
les se referem exp]icitamenfe a ambas as posidces me n e po -
dem ser considerados, como se veri a seqguir, 0s responsaveis -
pela interagﬁo entre particulas cujo movimento livre € descri-
to pelos tres termos anteriores (3) . por meio desta analogia ,
compreende~-se claramente a re1ev5ncja da cinematica de spin -
(representada pelas relagoes -+de comutagio dos operadores) no
aparecimento da interacao entre as particulas. 0Os estados tiga
dos que podem surgir desta interacdo est3ac, por conseguinte, -
fortemente relacionados com a cinematica local,
Tambem para a eq. (1.21), recorre-se a uma transforma
¢ao de Fourier para se encontrar a sua solugao.
Com a ajuda das definig¢Oes |

G(E,g;m'n',@) (1/N) J G(mwa,m'n*,w) x

- m,n

i x exp{-ik.R(m)-1g.R(n)} (1.23)

m,n

-

A(Esﬂsmf,n') = (I/N} } A(m%n,mn,n-)'egp{-ig.R(m)-ig.R(n)} ,.(1:24)‘

" pode-se obter a eq. (1.21) escrita nﬁma:forma;que.ﬁatifica a -

interpretacdo dada acima:

10 T U1(p)+1g0)-9(ko) gD I6lpokog i o) =
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= A(K.G,...). | (1.25)

Por economia de notacao, omitiram-se os argumentos m' e n' em
G e A, Com uma mudanca de variaveis,

k+q=K k-q=2Q, p=K/?2+P (1.26)

rearranja-se a eq., {1.25) de modo a se obter:

{u-2ph-0(K/2+Q)-2(K/2-Q)} B(K/2+Q,K/2-Qs . ..u) =

= A (K/2 + Q,K/2 - Q,...) +

(/N E {I(K/2+P)+1(K/2-P)-3(Q+P) ~J(Q-P) }G(K/2+4P ,K/2-P; .. . ,0)

- - (1.27)
-Na deduczo-de{1.25) e (1.2?) usou-sé a propriédade:

J(k) ="q(-g).'. . lflt.“- - o (1;58)"'
'Asfdefiﬁigéés'(1.3),(1.i9)_ e

¢(K,Q,m" ,n' ,0) = {w-2uh-0(K/2+Q)-2(K/2-Q)} x

| xG(512+Q.5/2;g;m n',e) , (1.29)
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transformam a eq. (1.27) numa equagac integral de Fredholm de -
segunda espécie com nucleo degenerado

(K,Q...w) = A(K/2 + Q,K/2 = Q,...) +

z/2 : : |
+ 7 '{Icos(§.§1/2)-dcosg.gi} (4/N) } cosP.8, %
i=1 o p

X {w-2uhéﬂ(E]2+E)-Q(E/Z-E)}-1¢(5sE,---w) . (1.30)

Com a definig¢ao

Xi('E’m'*"""’.) = '(4/N')g cosP.s, {_m-zuh-n(E/ZtFj)—Q(E/Z—E)}'1 X

—

X ¢(K,Pym',n' ) 7 (1 ;31)

introduzida em (1.30), chegarse a

o 6(K,Qse o) = A (K/2 + Q, K/2 - Qu..v) +

z/2
+ I {I COS(K.rSiIZ)-J COSQ.(S_E] ¥. (Ko . .w)
i =1 - - T~

(1. 32)
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pefinindo-se ainda
ci(Esm' »n' ,m) =

o . . ' -1
=(4/N) T cos P . S.{w -Zph- q (k/2 + P) - @ (K/2 - Py x
P hind -

"

x A(K/2 + P, K/2 - P,m",n") (1.33)
e
Bij(ls!w) =
=(4/N), T cos P . 8, {w -2uh- @(K/2 + B)- a(k/z - P)1 'k
P - . ‘ -
x (Icos(K.8;/2) - JeosP.8:) . o (1.34)

entao, a subsiituigﬁo da eq. (1.32) na eq. (1.37) resd}ta no sis
.tema nao homogéneo de equagdes aTgEbricas em X,

zf2 . - - . ‘ - '
? - 1 {‘51j - Bi‘] (5’“’)} xj(E'm s I ,UJ) = Ci(E,m N ,UJ),

(1.35)

cuja solugao e dada por

z/2
X{Kom'sn'hw) = .7 (A AKsw)/A(K,0)) C.(K.m'sn',e),
B B . ) J=1 . cijt~ -~ Jt= | .
(1.36)
onde A e || Aij || sao o determinante e a matriz cofatora de
¥ 855 " Bij (K;w) ||. Substituindo-se a eq. (1.33) na eq. (1.-36)

. Fa —
© e 0 resultado, na eq. (1.32), obtem-se, por fim, a solugao for -
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mal da eq. (1.27) (ou equivalentemente, da eq. {1.25)) .

{m-zuh—9(5/2+§)-n(5/2-g)}G(g/z;g,glz—g;m'h',w) -

,

= A(K/2+Q,K/2-Q,m’n') +

*(2/N) T T(K.Q.B w) (ur2uh-a(K/2+P) -a(K/2-P)) " x

x A(K/2+B,K/2-P,m'n") (1.37)
com
T(Esgsfsw)E
_ z/2 SR ' A -1
L = 3 {Icos(E.gi/2)-Jcosg.§i}ﬁij(ﬁgw)A (g,m)cosP.Gj
isj=] o T
(1.38)

:A eq. (1.38) define a matriz t para o problema do espalhamento

de duas ondas de spin estudado por Silberglitt e Harris (6).Na

limite de N + =, T possui um corte no eixo real w que corres~

ponde ao continuo de dois mignons Tivres. Tal propriedade vem
da forma de Bij' A matriz T tambem possui polos dados pelos -
zeros do determinante A (K,w). Estes polos localizados fora do
continuo correspondem aos estados ligados de duas ondas de spin
| ‘ (3'?) para o caso das redes 1i
near, quadrada e cubica simples. Dada a dificuldade que o pro-

blema apresenta, a an3dlise, embora restrita a algumas direcdes

do vetor de onda total K do par, foi suficiente para dar uma
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boa jdeia do numero e do comportamento dos estados ligados ..
As principais conclusdes obtidas para o modelo isotropico (J=1)
foram as seguintes (3):

0 modelo de Heisenberg pode apreséntar 0,1,...d (d & a
dimens3o da rede) estados ligadps de dois magnons; o niumero pre
,ciso deles depende de modo complicado do vetor de onda total K.
0s estados aparecem para K proximo ao contorno da zona de Bril-
lTouin e suas funcbes de onda sao muito localizadas dentro de -
distincias da ordem do parametro da rede, alargando-se 3 medida
que K se afasta da borda(7l. 0s pares ligados tem energia abai-
xo do continuo de duas ondas livres. 0 numero de estados liga -
dos e a energia de 1igacao relativa ao continuo crescem com LE{.
Em particular para o caso tridimensional, nao aparecem estados
ligados numa vizinhanga do ponto I' . Mesmo em duas dimensoes ,
“quando h3a. pares com vetores de onda’ arb1trar1amente pequenos,
as energias de 1igacdo tendem exponenc1a1mente a zero. A .ausen
cia de estados ligados com K pequeno implica, portanto, que seu
efeito sobre a termodihamica @ desprezivel a baixa temperatura.

Um estado tigado com K = 0 e energfa abaixo do conty -
nuo pode aparecer quando se introduz an1sotrop1a no modelo. A -
teor1a de Wortis (3) o prediz quando, no caso tridimensional ,

0 s (I/d) < 0,5163/(25 + 0,5163).

C. A'Interagﬁo Cinematica e a Estrutura da Funcaoc de Green de

Primeira  Ordem a Baixa Temperatura,

Para efeito de.comparagio futura, timitar-nos-emos, -
‘nesta seccio, ao caso de S = 1/2, : oo -
A funcio de Green de primeira ordem, G(m,m',t), foi -
definida na secgao anterior pela eq. (1.6) em termos de media -
no estado fundamental. La a fun¢3ao recebeu a denominagao suges-
tiva de fungido de Green (2 temperatura zero) de uma particula ,
e a informagao nela contida, eq. (1.17), restringia-se ao subeg
pago de um desvio de spin. A substituicao da média no estado -
-fundamental pela média estat{stica, - definida por
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e 2= (V/2) 2 <Y| ovo |Y > exp(-8E(y))
| (1.39)

com

Z =3 exp(-BE(Y)) , *

z
Y-
Ye E(.Y) definidos como na eq. (1.12) e B8 dado pelo rechroco 
do. produto da constante de Boltzmann kB pela temperatura absolu
ta T, - introduz na estrutura da fungao de Green contribuicgoes
(devidamente pesadas pela temperatura) da dinam1ca de muitas par
ticulas (4 ]

“Nesta secgao obteremos uma express3do para a. fungdao de -
Green de primeira ordem em termos da matriz t definida na secgao
anterior. Isto sera feito ao se considerar de modo formal o pa- -
" pel desempenhado pela cinematica de spin na determinagao da es-
" trutura da fungdo. ‘
Para a discussao que se segue, e conveniente considera
rem-se os transformados de Fourier dos operadores 5*

b¥(k) = (1//) : ST(L) exp(+ik.R(£))

{1.40.,a)

b(k) = (1/vN) £ S*(2) exp ( =i k . R (%)),
_ ‘ % ~ ~ _
' | (1.40.b)
As relagées de comutacao satisfeitas por estes operadores trans-
formados seguem das equagoes (1.1, b) e {1.1.¢c) e da relagao en -

tre S e S- 5

(z) 1/2 - s7(2) s* (z) . o TIIE
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.valida para S = 1/2. As relagbes sao as seguintes: '

[b%k)spT(a)] = [ bk, b (D1=0 (1.42.a)

(k). b7 = 8 o - (2/8) g b (p) blp + k- q).

(1.42.b)

A relacao de comutagao (1.42.b) difere daquela de operadores de
Bose pelo éeguhdo termo no segundo membro. Esta diferenca & fun
- damental no estabelec1mento da d1mensao do espa;o de H11bert do
‘s1stema de spins. )

Em termos dos novos operadores, o hamiltoniano da eq.
(1. 2) e escrito como:

H o= E(D) + Hy + V , o L (1.43.2)
. | | |

onde E(0) e a energia do estado fundamental, eq. (1.4) com -

s =1/2, L ..
Mg = Ghealk)) bT(0B(K) | ©(1.43.p)
. _ .
V"(1/2”)~gg (lk-g)+(p-a)10” (k)™ (pIb(g)b(kep-g) - Cang

Note-se que Hy tem o aspecto.de .um hamiltoniano livre, mas a re-
‘gra de comutagao (1.42.b) impede esta interpretagao.
Considere-se agora a fungao de Green
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G(k,t) = << b(k;t) | bY(k;0)>> = | .

= - 1B(t)<.[-b(|5;t),b+(nls;0)] >, (]_44)

onde < ... > e calculado segundo a eq. (1.39). Esta funcdo
a transformada de Fourier de G(m,m',t) definida na eq. (1.6)
com a substituicdo da média no estado fundamental pela média
estatTstica (1.39). Isto ocorre em virtude da invariincia trans
lacional  de G(m,mﬂ,t) e da linearidade das funcoes de Green.

A transformada de Fourier, G(k,w), de G{k,t)obedece auma
equagio de movimento andloga a eq. (1.13)(%)

1 m

w G(k,w) = (1/72m) <[b(k), b" (k)] > N
+ << [b(k), H] | b+(5), w >> . (1.45)

Se for tomado 2.=m na eq. (1.1.b), a segu1r subst1tu1dos st
\pe1os operadores transformados e f1na1mente somados em £ ambos
os membros da equag¢ao, podg se obter, em vista da eq. (1.42.b),

-

S (1/N) £ <S? (1) > = (172) < [B(K), bt (k)] > =
2’ .

o=1/2 - (I/N) & <.b+(g) b(gq) >-
AR q | _

(1.46)

Cumpre notar-se que, da invariancia translacional, o valor mé -
dio da componente 2z do spin em qualquer ponto da rede vale o .
Com a eq. (1.46), a eq. {1.45) passa a ser

w G (k,w) =a/ m + << [b(k),H]| bY(K),0>> .

(1.47)
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Necessita-se desenvolver o comutador entre B(k) e 0
hamiltoniano. Das eqs. (1.42) e (1.43), conseguem- se

"

[bCk).Ho] = (uh +a (k)) b(k) ¢

+(1/N)g%{I(E)+I(E+g-g)}b+(9)b(2)b(5+3-2)

(1.48.3)

[b(k),¥]=-(1/N) § {JI(k-p)+d{q-p)3Ib*(q)b(p)b(k+q-p)
Pq

(1.48.b)

0 segqundo termo no'segundo'membro da eq. {1.48.a.) & de
vido ao segundo termo do desenvolvimento do comutador na {1.42.b),
Por cohsEguinté, como ja ‘foi mencionadot nao se pode interpretar
Hy como um hamiltoniano livre; mesmo se H, fosse considerado co

mo um hamiltonianc aproximado do sistema, apareceria, de acordo
. com a eq. (1.48.a), uma interagdo entre as ondas de spin. Seguin
do o uso corrente, vamos denominar esta interagEq de,interagiq-_
cinematica. 7 o
Como uma ilustragao, vamos considerar a aproximagao
crua T ” D - |

[b(E)’H] = 8 (k) b(k) | (1.49? .

h§ eq. (1.47); colocou-se h =0 péra 0s prdstitos da discussio
que se segue. Neste caso, a eq. {1.46) fornece (ver o apendice
Ay:
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1720 = 1+ (2/N) z (exp B (k) - n-o.

(1.50)

Da eq. {(1.50) resulta a seguinte expansao para a magnetizagdo-
espontanea, no caso do hamiltoniano isotropico (J = I),(ver o

apend1ce A) 4
o=1/2 - a0-93/2 - a] 95/2 - a267/2 +
2 .3 4 |
+ 22,07 + 4 a a6, gg9/2y (1.51)

A-temperatura reduzida o e os coeficientes_e{i encontram-se de-
finidos nas eqs. {2.12) do capitulo II.

' Se em vez de operadbres de spin fossem usados opera-
dores do tipo de Bose (8 9)  a aprox1magao da eq. (1.49) impli-

—

caria

o =172 - (/M) (expg @ (k) - 1)7]
A equa956 acima da a contribuigdo correta das ondas de $pin 11u1.
vres a magnetizagao espontanea (10) . o resultado correto & da
- do pela eq. (1.51), omitidos o quinto e sexto termos,

A sequir, vamos levar em conta na eq. (1.47) o desen-
volvimento~ exato do comutador degb(k) ‘com o ham11ton1ano

w-whea(k)) G(k0) = o/t ¥
+ (/M) § l{I(g')+I(§+g';E')-J(E-E)-J(g'"E')} X
p'q

©x <<b¥(q")b(p' Ib(keg'-p' Y pT(K) w>> (1.52)
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A funcao de Green de ordem superior que aparece na eq’.
(1.52) obedece a3 seguinte equacio de movimento:

(amphag(r)-(k )-2(g' ) J<<b* ()b (k" Ib(g") |b* (k) ,u>> -

s

~(M) %,{1(9')+1(|§,'+g'-2')-d(|§;-g')—J(g'-g')‘} E

X <<b+(f)b(2')b(E'+ﬂ"E')|b+(5),w>>+0(<<b+b+bbb|b+>>) -

=A1 ! }
(r.k'sq'.k) (1.53)

com

_—

A'(r,k'agtak) = (1/2m) <BY(rib(k')b(a")b¥(0]>
(1.54)

A eq. (1.53) tem a mesma forma da eq. (1.25), suprimidas as con
tribui¢des das fungoes de Green de ordem superior. Se desprezar
mos estas contribuicbes, a_ solugao aproximada da eq. (1.53) se-
gue a da eq. (1.25). : i
o -Fagamos na eq. (1.53) as seguintes identificagoes:
]

r=4 e ki=k

v

e a sequir somemos sobre q' 3 rearranjados os termos e feita a -
aproximagao sugerida acima, resulta a equagao:

| (/0§ (R 1erg 1) -p)-00a! ')y x
x <<b™(g")b(p")b(kig’ -p  )b' (k) w>> =

= T ((omh-a(k))<<b (g )b(kIb(a" ) 1b* (k) w)) A (@ kua K}
9‘- .

(1.55)
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que deve ser substituTda no segundo membro‘da eq. (1.52) ;dai B

ent3o, surge

(w= uh -fi(g)) G(k,w) =o/m + 5 {{o- uh--ﬂ(E)') X
-9

x <<b™(g)b(k)b(g) [ b* (k)0 3> - A'(q.k.q.k) ).
(1;56)

A so1ug§o aproximada de {1.53) para a fungao de Green que apare-

ce no segundo membro da eq. (1.56) @

H

(w-uh-2(k) ) <<b¥ (q)b(K)b(q) [b*(K),w>>=A" (g,k,q,k) +

+ (Z/N)g T(k+g,(k-q)/2,P wruh+0(g)) x

—

X Cumuhen(g) -0l () /248)-0( (g 72-2) 1T x

X A'(g,(5+g)/2+g, (k+q)/2-P,k)} (1.57)

-

onde T e definido pela eq. (1.38)[ hda um - 2yh implicito na de
finigao de T]. Finalmente, de (1.56) e (1.57), decorre uma a -
proximacao para G(k,w) que envolve a dinamica de duas particu -
las: -
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{w-uh-0(k)}G(k,w) = of/m +

+ (2/N) 1 T(k+q,(k—q)/2 PLwtuh+(q)) X
P.q

x {w-u+0(q) -0 (k#a)/2+4P) -2 (k+q) /2-P)}

-

X A'(q.(k+q)/24P,(k+q)/2-P,k) .  (1.58)

Devidd 3s eqgs. (1.42), a fungdo A' definida por (1.54)
contem fun@ﬁes de correlagEoAa'dois'e a quatrd operadores, da for
ma <b*b> e <b+b+bb>, respectivamente. Propondo-se uma aproximagao
simétrica, ‘

<b]b2b3b4> = <b]b3> <b b > + <b1b4> <b2b3> .

para as fungOes de correlacgac envolvidas na eq. (1.58), pode-se
chegar a seguinte expressao para G(k,w):

u Wh=-0(K) J6(K ) =( 1/2m) {20422 (K 0) 403 (K )) 42 (k)60 (k,0)

onde ' o ' (1.59)

A2, w)——(4/N )PZ Tk, (k- a)/2:8 e 2(g)) X

X {wpﬁh+n(9)¥sk(5+9)/2+g)-ﬂ((5+9)/2lg)i'1 n(g)
com

n{g) = <b¥(g) b(g)> ;
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_ mais ainda _ ' : - , : K

- n‘3’(5,w)=-(8/N2)P

~

z T(E _’(E"__)/Z:E:wm+9(%)) X
PQ .
x fuyh+0(q)-0( (k+q) /2+P) -0 (k+q) /2-P) 1 x

*(@)b(p-(k-g) /2-P) > <bH(p)b((k+q)#)>

2(k,w)=(4/N)}T(k+q,(k-q}/2,(k-q) /2 ,wtuh+2(q} )n(q)

&
.
: G(O)(g,ug = tl/Zw)Zo{w-uh-ﬂ(E)}-]
Usando-se a.eq. (1.46) e definindo-se
AN -2/ Tn(a)
' 9
e

Akow) = A a@ ey # a0 (k)
pode-éé fearrénjar a eq;'(l.BS) péfa se obter:
(u-uh-0(Kk) 16(k,u) =

= (12zmy Oealke) 3+ Bk 60 (kw) . o (1:60)

0 resultado (1.50) pa?ece ser o primeiro termo da ex-
pansao, em poténcias de Z(k,w)/(w-uh-2(k)), de )
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 {weph-0(K) (k0] 36(kw) = (1/27) {1+A(k,w)} . | (1.61)

A equacgao acima, com A=A(1) +A(?); e formalmente o re
sultado a baixa temperatura {(para S=1/2) obtido na ref. (6), onde

;'mi empregada a representacao de Dyson-Maleev(B’g) para 0s opera-
© dores de spin., 0 aparecimento em (1.60) de EG(O) em vez de EG es-~
~ ta ligado ao truncamento da eg. (1.53). Embora a aproxima¢3o (1.55)
- seja insatisfatoria, ela & capaz de conferir a fungﬁo de  Green,

G{kw)}, as principais,caracter?sticas que se esperam a baixa tempe

ratura.
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CAPTTULO II

A APROXIMACAD DE DEMBINSKI PARA A

_ FUNQKO DE GREEN TRANSVERSAL B .

A teoria de Dembinski (1) para o estudo do madelo ‘de
Heisenberg isotropico de spin 1/2 trata da fungao de Green de-
pendente da temperatura, G(m,m',t), considerada no capitulo an
terior. Neste caso, & de interesse, pdra a discussao que se se
gue, escrever-se. a equagao de mov1mento obedec1da pela trans -
formada de Fourier G(m,m’,w0): '

w G(m,m',0) = (o /) aﬁﬁ. + ph G{m,m', )
+ 22 3(2,m{<< SZ() sT(m)| sT(m')ws>
2

- << éz(m) S+(£) | S-(m‘),mi>>}.

(2.1)

0 calculo da equagao acima € analtogo ao da eq. (1.15), bastando

para tal considerar-se, na eq. (1.13), a medsa estatistica, eq.

(1.39), em vez da média no estado fundamental. Note-se que na -

eq. (2. 1) a soma em % restr1nge se, por forca da definigao’ (1 3)
aos primeiros v1z1nhos de m; o & dado pela eq. (1.46),

A aproximagao de Dembinski (1) (denominada, de agora -
em diante, I) Tineariza a éq. (2.1) ao substituir a fungﬁo de
~Green de grdem superior que aparece no segundo membro pela se -
gu1nte expreSSaO'

.osz(m)s+(z)|s'uwi,w>> = o'GtémP,m)'+-
(m < £)

-2 <ST(m) S*(0)> G(mm',w) +

+8 1 2 <S7(m) ST(m)> G(L,m',w) . (2.2)
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4

1

A eqg. (2.2), om1t1dos os dois ultimos termos no seu segundo

membro, corresponde a aproximagao RPA( ), a aproximagao de
Callen 3), por sua vez, corresponde a se ignorar .apenas o

terceiro termo. (4
A aproximagao de Dembinski modificada ) (chamada,a
partir de agora,!I) substitui a eq, (2.2) pela sequinte:

<<S%(m) S+(£) |S-(m‘),w>>(m;£) o G(L,m' ,w) +

- 20 S (m) sT(&)> G(m,m',w) +

+ 8, 20{<S7(m) s*(m)y> + <S-(m)15+(£)>} G(L,m ,e) (2.3)

A diferénga entre as eqs. (2.2) e (2.3) reside apenas no ultimo
termo do segundo membro destas equagcoes. Além da corregac de -
Dembinski para a cinematica de spin, proporcional a<§'(m)s+(m)>,
0 esquema II introduz uma corregio que leva em conta a corre]agEO
de spin entre pontos distintos (para os propositos do desacop1a-
mento, primeiros vizinhos entre si).

Vejamos agora os principais resultades das aproxima -
gBes I e Il tratados nas refs. (1),(4) e (5).

A, Fungoes de Correlacao de Ordem Superior-(4°5).

Devido ao seu papel importante na proposigao das apro
‘ximagoes, e ilustrativo considerarem-se as implicagoes que I e
Il reservam as fungﬁés de correlacgao de ordem'superior. |

Da relagao existente entré‘fungaes de correlagao ‘e as
correspondentes fungdes de Green(ﬁ), tem-se, das egs. (2.2) e
(2.3), (para m = m')
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<sT(m)ysHm) sT(e) > = o <sT(m st(e) >
(m =+ £) _
C(2.a)
na aproximagﬁo I, e
<s7(m) s¥(m) s*(e) > = . g<sT(m) st(e) > T,
| (mt£)
(2.5)

com
- + :
P.z_] }_2 < S (m) S_ (L) > ,

na-aproximacgao II. . .
‘ Como & salientado na ref. (4), as eqs. (2.4) e (2.5)
apresentam para a fungao de correlagao <S (m)Sz (m)'s+(z) >

uma forma que iembra, no limite de alta temperatura, a aproximagéd
de campo molecular. Ja 0 esquema de-CaI]en(3) implica a seguin-
‘te aproximagao:

<sT(m) sE(my sT(e) > = 202 <sT(m) s*(e) > ,
(m+2)
0 qﬁe & um indicative do seu insucesso a alta temperatura.
: Com a substituicao da eq. (1.41) nas eqs. (2.4) e {(2.5), -
seguem as expressoes: i ' o : :

(s 2 stm) sty = (1/2 - o)< sT(m) s*(e) >
(m # 2)

{(aprox. 1) _ (2°5)



B1n

- 2 ot et - - A AY
S YIRS ST(L)> = {1/2-cT)<S (m) S7(&£)>
<( (m)) _(W) | (mie ) A

(aprox. 11). *° = - (2.7}

-

‘De acordo com a eq. (1.1.d), a funcao de correlagio no. primeiro:

membro das equagdes acima deve ser nula, no entantg, os resulta
dos obtidos indicam que este.fatd_sﬁ ocorre rigorosamente a tem
peratura zero. Com efeito, a'baixa températura, a magnetizacao
c e a fungdo de correlacdo entre pares de primeiros vizinhos -
sdo dadas por (3) {(h = 0}): '

3/2'

o = 12 - a, 032 4 L.
e
<STUm ST) o= e, W2,
e, portahto,_
< (s7(m))? s*(m) sty > - algl (aprox. 1)
: : mf L) _

0+ o(ehy (aprox; 11)
no |

. n

{m

Nas refs.(4) e (5) chama se a atengao para os resultados acima -
que, embora espur1os, 530 a1go meIhores do que o de Callen (?}

- que envolve um erro de 2a§ e~ [ a, e ® estao def1n1d05 nas eqgs.
.(2.12.a) e (2.12.d) deste cap1tu1o]

B Quantidades Termod1nam1¢as pelo Metodo Iterativo de So]ugao(1’4)

'???fgntrodu21ndo -se na eq. (2. 1) a aproximagao dada pela -~
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eq: (2.2) ou pela eq. (2.3), obtém-se, depois de uma transformagao
de Fourier, a equacao basica para o calculo das quantidades termi-
dindmicas do sistema: ‘

(v -uh - e(k)) G(k, w}) = o/T 4+

+ R(n) (k) (2/8) T {¥(9)/v(0)} G(q,w)

9, ‘
(2.8)

onde

e(k) = 2aPR(k) ., (2.9:2)

Pom e @) T (k) /(b)) l (2.9.b)

(k)= k) /9, | o ‘ ‘_ (2.9.¢)

R{n) =0(20 - 1 = m), - o (2.9.d)

n = 0 na aprox. I

= P -1" " . na aprox. 11 o o (2.9,e)

e 2(k) & dado pela. eq. {1.18), comdJ = 1 e S = 1/2.°

A fung3ao '¢(K) que aparece em (2.9.b) & a transformada de Fourier
dé funcio de correlagdo < S (m) st (2) >. _ :
A eq. (2.8) foi resolvida na ref., (1)(n =0 ) e na ref,
(4) (n =P -~ 1) por um metodo de iteracao, considerando-se apenas
~os pdlos em ‘

% = uph - 5(5)‘= 0. - _' - . (2.10)
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Por este metodo, resulta, na aproximagcdao I, a sequinte expan -
sdo assintotica para a magnetizag3o espontanea a baixa tempera
tura:

o = 1/2 - a0 83/2 - a]BS/ZI—_a267/2_— 4 aogl Q 84.
(2.11)
" “onde
2, = t(3/2), S (2.12.2)
a; = (3/4)wvg(s5/2) » . o (2:12.b)
a, = wtw iz, O 2oz
8 = 3kg T/(27 J{0} v) | (2.12.d)

e Q dado na tab., 2.1. Nas equagOes acima, z{x) @ a funcao ze-
ta de Riemann, e v e W sao.constantes dependentes da geome-
tria da rede; seus valores numericos sao:

£(3/2) = 2,612; ¢(5/2) = 1,381; ¢{1/2) = 1,127;

<
1]

= 1 (sc)s (3/4) 22ﬁ3(bc¢); 21/3(f66);

€ -
1

1 33/32 (sc): 281/288 (bce); 15/16 (fce).-

_ 0 resultado (2.11) difere-daqueié obtido porIDyson(7)
apenas no¢ valor numerico do fator Q. Note-se incidentalmente
(tab.2.1 )} o bom resultado para o caso da rede cubica simples.
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Tabe]a 2.1 - Valores numerices do fator Q (eq. 2.11)) em dife-’

~rentes aproximagoes.

TR T, (AR T TR o

" rede _ Aprox.1® -  Dyson® o Aprbx.llc_
sc 1,68 | 1,68 2,70
i _ bec 1,52 - 1,45 . 2,38
fee 1,45 | 1,35. - 2,24
a-ref.(1) b - ref.(7) c - ref.(4)

~ve-se inserir na eq. (2.11) um termo - 2a09

"A expansdo -a baixa tempe?atura para a maanetizacao
espontanea calcutada na aproximacao II n3o 2 satisfatdria:de-
263 ¢ tamb@m modifi--
car o fator Q. Conforme se conclui da tab. 2.1, o termo em 94

se afasta mais do resultado de Dyson do que o correshondente

‘na aproximagac I. Contudo, melhor destino & reservado pela a-

proximacgao I para o valor de T e para a susceptibilidade a

'campo nulo ( T >> T ) A susceptjbilidade e~ dada por

- 2
X /u

lim (o/uh)= - -
h+ 0 -

g+ O

(874 Y[ + (T /T) + a} _(.T,“/.T)-2 + e
h 4*?5 (T /M4 .7 oo . (2-%3)'
com

T, = 9{0) (2kg).

 Nas tabelas 2.2 e 2. 3 $ao comparados os valores de T. e x nas

duas aproximacgoes com aqueles de Baker et al, (8) ca1cu1ados -
pela metodo_dg expansap em serie a alta temperatura.
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" Tabela 2.2 - A temperatura de Curije em uﬁidades de kg/J.

rede Aprox.1® . Baker et a1.” Aprox.11¢
sC | 1,98 .1,68 - 1,85
"bcc | 2,87 ' 2,52 - 2,74
fee 4,46 . 2,00 4,28
a-ref.(1) b—ref.(B)‘ : c-ref.(4)

Tabela 2,3 - 0s coeficientes aé e aé da serie para a susceti-

bilidade.

Agrox. 12 Baker et:al? | ~ Aprox.IIf
sc + bcc fcc sc . bcc fce . sc bcec. fcc
a -6,83 0,88“'0,91. 0,66 5,75 o;éé -o,éa-'d;és o;Qf
ay 0,64 0,73 0,80 | 0,40 0,54 0,63 0,61 0,72 0,79

a-ref.(9) - N 'Blfef;(B)_‘ c-ref.(4) -
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CAPITULO III-

A SOLUCAO EXATA NO ESQUEMA DE

DEMBINSKI

A. Solugao Exata.

_ A equac3o (2.8) pode ser resolvida exatamente; e o -
resultado e dado por

{w-ph-e (k)} G(k,w)}) = o/ uw +

+ (2/N) t(ksgwmh){w-ph-e(@)) ! o/n (3.1)
(2l

-~

com as definigoes:

St kagew - uh) = R (k) {¥(9)/v(0)} 7w - uh)

(3.2)

D{w - wh) =1 - R(n). (2/N) £ {v(q) / v(0)}a(q) x
‘ !
x{w = uh = e(q)).
’ ' (3.3)

Para se obter (3.1), deve-se multipliicar ambos os - -
membros de (2.8) por

(2/N) {y(k) / v(0)} {w - uwh~"e(k)} ',
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“a sequir, somar em k e finalmente inserir o resultado obti-
do no segundo membro de (2.8).

Observe se que s(k), D e 1 sao fungoes implicitas da
temperatura via o e P. E 1nteressante notar-se também que’ T se
anula quando- a temperatura & Zero ou {considerando-se h = 0) §
gual a Tc' :
A eq. (3.1) sem o Ultimo termo no seu segundo membro
tem uma forma valida para sistemas de particulas interagentes
" que sejam fermions ou boOsons normais; logo, a forma anomala do
operador de massa no presente caso & uma manlfestagao da cine-~
matica mais complexa apresentada pelos sp1ns( ? )

No apendice B nds mostramos que, dos varios p610§,

w = pyh + e(k), considerados no metodo iterativo (3’4), somen~
te w = ph + €{0) e w = wh + 20PJ(0) sdo polos da funcdo de
Green 5)} 0 primeiro apafece para todo k e contribui para

fungdo de correlagao transversal y(k) com um termo de O(1/N).
. 0 segundo aparece em G(k,w) somente para k tal que vy{(k) = 0.
0s outros pcolos da fungio de Green, para k #0, sao dados pe-
1a condigao: ' |

Dw - wh) = 0. - o | (3.4)

0s polos dados pelas condxgoes (2.10) e.(3.4) entre-

meiam-se (5 ). No Timite de N + o, os polos téndem 4 formar umi

faixa e eventualmente um daqueles dados pela eq. {3.4) pode se-
parar-se do continuo. Logo, no limite de N + =, os polos dados
pela eq. {2.10) determinam a faixa de energia renormalizada de
um magnon, enquanto que o eventual polo externo a banda repre-- -
senta um estado Tigado, Este estado ligado aparece como uma pe
" culiaridade dos dois esquemas do t1po de Dembinski,isto e, de
‘desacoplamentos de primeira ordem que tentam conceder um trata
mento melhor 3 cinematica de spin.

B. Relacao com ¢ Formalisma da Matriz t.

Em vista de

E 6(k,w) exp(ik.s)
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ser independente do particular vetor de translac3o primitivo §,
a eq. (2.8) pode ser reescrita na sequinte forma:

{w - uh - e{k)) G(k,w) = o/n . «

F RO/ T (0(@R0-0)-31ks9)-3(4-)) Glgoe)

(3.5)

1}
_ Vamos comparar a‘equagdo acima com a equagao de movi
mento aproximada da funcao de Green de segunda ordem

<¢ b¥(0) b (k) b(-k) |bY (K),w >>.

Dentro da aproximagac a baixa temperatura considerada na sec. C_

do cap. I, obtem-se da eq. {1.53):
(0 = uh- 20(k)) << b (0) b(k) b(-k) | b(Kk),0 >
= B0k, -kik) +

+ (1/0) T {3(q) + 9(-g) - J(k + q) - I(k - q)}
: _

<< b¥(0) b(g) b{-g) | b7 (k), w >>
(3.6)

As eqs. (3.5) e (3.6) tém essencialmente a mesma forma.
Duas diferencas principais entre elas s3ao a auscncia de um fator

dois no primeiro membro da eq. (3.5) e a do fator R(n) no sequndo
membro da eq. (3.6). A teoria de Dembinski da, portanto, um cara-
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-ter de segunda ordem a estrutura de G(k,w), embora estejam en-
volvidas na eqg. (3.5) apenas fungoes de Green de primeira or -
dem. Para explorarmos mais a analogia, consideremos a solugao

" da eq. {3.6). De acordo com o cap. I, a solucdao da eq. (3.6) &
dada por

(m-ﬁh—zn(g))<<5*(0)b(g)b(-g) |b+(5),m>>. -

= AY0,k,-k.k) +

4+ (2/N)]T(0,k,q,wth) {w-h-22(q) 11 A'(0,q,-q.K)
. . q ' | . : B

onde T(0,k,q,w + uh) & a matriz t para o problema do espalha -
-ﬁento'de do{; magnons de vetores de onda opostos. 0 vetor de -
fondh total do par & indicado pelo zero que aparece como primei
ro argumento de T na equagao acima.- L o .
Sob este aspecto a fungao T na eq. (3.1) tem um sig
~nificado semelhante no esquema de Dembinski. Devemos notar, en
tretanto, que esta analogia e apenas formal, pois as fungoes -
-de Green nas eqs. (3.5) e (3,6) nao sao de mesma ordem; uma a
nalogia melhor pode ser feita com a eq. {1.52) cuja solugao a;f'
- parece na eq. (1.58). ' _
e  Embora a eq. (1.58) seja uma aproximagio a  baixa -
temperatura,-e1a serve para mostrar que a aproximagao de Dem-
binski, tentanto levar em conta a cinematica de spin, introduz
um efeito médio da dinamica de muitas particulas (atraves da
relacao de autoconsisténcia que existe entre 1, e(g) e a fun-
cao de correlagao ¥(q)) de forma tal que se conservam alguns
aspectos do problema do espalhamento de dois magnons. |
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CAPTTULO 1V

0 ESTADO LIGADO MA APROXIMACAC DE
DEMBINSKI

‘ Para os propositos deste cathu]q consideraremos o

campo magnatico externo iqual a zero. -
0s polos da fung3o de Green transversal G(k,w)prove
nientes da condigao (3.4) sao examinados qualitativamente no a

pEndice B para o caso da cadeia linear, finita. A condigao (3.4)-

aparécé 13 reescrita na forma [eq. (3.6)]:'

. C(Q) = oP/R(n) , R ) | (4.15:

gnde 9 = w/2cP. A fungao C(8}, com Q rea],'esté esbogada na fig.
B.].rEssa-figura, embora se refira ao caso particular de N = 20
pontos, traz consigo as caracter?sticas_gérais de C({(Q) mesmo pa-
"ra o caso tridimensional. A localizacdo de oP/R(n) no eixo ver-
tical négativo determina as solugoes de (4.1) {ou de (3.4)). Co-
mo podemos concluir da figura B.1, existe uma so]ug?o‘acima da
banda. 0 objetivo do presente capitulo @ investigar a persisten-
cia desta so]ugﬁoino limite de N tendendo a infinito, pafa as
trés redes clibicas.

No limite da rede infinita, & conveniente reescrever-
mos a eq.{3.4) na seguinte forma: '

g (A) = (A/d - 1) _'[1 = A&(2)] = - oP /R(M) , N
' o (4.2)

onde d = 3,1 ou 3 para as redes sc, bcc-e fcc, -respectivamente.
Mais ainda,

A= d[1- (e /20P 3 (0))] - (4.3)
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T
G(r) = lim 0 {(1/m) f dx dy dz (» - ¢ + ie)_i,
0 ‘ .

E T
(4.4)
~ Com
L = 'COS}_( + COsy + cosz, | . para sc
= €COSX cosy cosz, para bec
= COSX COSY + CosX éosz + cosy cosz, para fcc,

Para obtermos.a eq. (4.2) da eq. (3.4}, fizemos uso dos sequin -
tes resultados: ' ;

-
.

Y(g)(2(a)/ 9) 1A - ¥(a))"" = y(a) - v(0) + A 4

+ A(Y(0) -~ A)EA - (@)}

( A, constante qua!quer),,- ' S,
I y(k) =0
k - .
. . _
S 3 o3 (™ .
(1/N) E—~ Vv jdk = (1/27) I “dx dy dz.
k- + oo .

A integral na eq. {4.4) & uma fungao analitica sobre
todo o plano complexo w + ig,'com um corte no eixo real i nos -
intervalas | A | € 3 para a rede sc, | A | € 1 para a rede bcc

e =1 <A 3 3 para rede fcc (]1.'Este§ intervalos correspondem
2 faixa de energia de um magnon {2); logo, vamos procurar as SO
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lugdes eq. (4.2) fora destes intervalos. ‘
_ A fig. 4.1 mostra a funcac g()) definida como o pri
meiro membro da eq. (4.2), nas regioes de interesse. A fungao
é finita exceto para o caso da rede fcc no ponto A = -1, Proxi-
mo a este ponto, g(A) admite aseguinte expansﬁoassintatica(1)

g(r) = = 4/3 + (1/n°) [an(£/16)]° +
oy .
+0(E(eng)") - (4.5)
onde & = - (1 +¢g), 0 <E << 1; ge, portanto, uma medida do a

‘fastamento.de. X a partir do topo da faixa. A eq. (4.5) & uma -
boa aproximacao ate £ da ordem de 107 . .

| 0 segundo membro da eq. (4.2) & uma func2o positiva -
da temperatura; conseqlentemente, a regiao para solucoes de
(4.2) restringe-se aos valores negativos de A, o que correspon-
.de, de acordo com a eq. (4.3), a energias acima da faixa.

No apendice C, desenvo]vemos.uma expansao de baixa -
temperatura para a funcao P, langando mao do método iterati-
vo citado na sec.B mncapfﬂﬂo 1. A fig.4.2 mostra a referida -
expansao, no caso da aproximagao 1, extrapolada ate a temperatu
ra de Curie. A figura também mostra, para comparacao, o valor -
dimite P de P na temperatura de transigao calculado pelo mesmo
metodo. '

0 segundo. membro da eq. (4, 2) pode se tornar arbitra
. r1amente grande conforme T se aproxima de zero; por outro 1ado,"
.como ja se mencionou, g(X} aumenta sem limite apenas no caso da
- rede fce péra A tendendo a -1, Portanto, qua1quer que seja o -
valor da temperatura (0 < T < T ) ‘e possivel aJustar p\ prox1mo
de -1 para que a eq. (4.2) seja sat1sfe1ta no caso da rede fcc.
Todavia, o mesmo nao se da com as$ outras duas redes. Da analise
feita no apendice D conclui~se que a eq. (4.2) pode ter solugao
apenas para'a rede sc, na aprbxihagﬁo IT e para temperaturas -
proximas de Tc que justifiquemg = 0. Alem disso, uma vez que o
- segundo membro de (9.2) e fungao decrescente da temperatura, o
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Fig. 4.1 A fungio g(A) ﬁo_ exterior da faixa de energia de um mdagnon.
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TCL Q valor limite Pc deP em T, é indicado por um pequeno circulo.
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palo afasta-se da faixa com o aumento da temperatura. : ‘

Como ilustracao do que se deve esperar a baixa tem-
peratura no caso da rede fcc, apresentamos na fiqura 4.3 o com-
portamento da solugdo da eq. (4.2), A = -(1+&), na  aproxima-
¢ao I. A figura foi obtida das eqs, {2.11) ,{C.8) e (4.5).

) Em todos os casos em que o polo aparece, ele se man-
tém proximo @ faixa de energia de um magnon. Estimamos que o -
seu afastamento do topo da faixa nao excede as porcentagens a -
presentadas na tab. 4,1. ‘

Tabela 4.1 Afastamento do estado ligado relativamente a energia
do topo da banda de um magnon (em porcentagen).

rede Aprox.I ﬁprox. 11

fce : 4% 5 9

sc .- o 10,0023
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Fig. 4.3 A solugdo A = -{(1+£) da eq. (4.2), a baixa temperatura, para o caso da
rede fec, na aproximacdo de Dembinski. A rnagnet"izacé’o g, na mesma apro-

ximacdo, & mostrada para efeito de comparagio.
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PARTE B

Antiferromagnetismo
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- INTRODUGAOD

0 antiferromagnetismb € um outro exempio de fenomeno
cooperativo que tem sido objeto de teorias mecanico-estatis-
ticas. Entretantc,todos os tratamentos existentes sao insatis
fatorios devido as dificuldades matematicas que aparecem quan
do se deseja tratar rigorosamente o problema da dinamica de -
spin. As complicagoes sao. ainda maiores do que aquelas ésso -
ciadas ao tratamento do ferromagnetismo. Por exemplo, os efei
tos cinematicos introduzidos pela algebra dos'operadores de -
spin devem ser considerados ja no estudo das propriedades -
mecanico-quanticas do estado fundamental (]). Em contraste com
0 caso do modelo de Heisenberg de um ferromagneto, o parame -

. tro de ordem de 1ongo.a1can6e (magnetizacdo de sub-rede) nao
& uma constante de movimento{2)., 0 estado de N&el (componente

z dos spins alternando-se em sentidos opostos) nao & nem o es-
tado fundamentaT nem qualquer outro auto-estado da energia.As
propriedades. do estado fundamental nao sao ainda completamen-
te compreendidas_(3’4f5), mesmo no caso mais simples da cadeia
linear (8 - %), Embora a analise rigorosa de Bethe-Hulthen -
(6.7) para a cadeia linear possa dar a energia exata do esta-
do fundamental e também informagao sobre a ordem a curta d1s-
tancia (8) conhecimento da natureza da fungao de onda do -
estado fundamenta1 nao @ completo, em particular no que se re
fere 3 ordem a longa distancia {(8:9) . Como conseqiiéncia, o mé
todo das ondas de spin da origem apenas a teorias aproximadas
para o aﬁtiférﬁomagnetismo;'Apesar des ta difitu]dade; suas - -
predicoes sobre as propriedades de baixa temperatura do anti-
ferromagneto sao razoavelmente seguras (10- 13) e algumas ten
tativas para estender a teoria a temperaturas ‘mais altas fo —
- vam feitas com um certo sucesso (13),

0 problema de estados ligados de dois magnons tambeém
foi 1nvest1gado no caso do antiferromagnetismo (14 - 17) , apre
sentando, como @ de se esperar, dificuldades considerave1s. 0s

resultados,. embora nido muito seguros devido 3s aproximagces in
troduzidas, sugerem que nao se'deve esperar estados ligados no

caso tridimensional isotropico: partindo-se do mode16 de Ising,
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pode ser visto (]5’]6).que conforme os termos de .intércﬁmbiq
transversais vao sendo introduzidos perturbativamente, os esta
dos 1igado§ tendem a desaparecer no continuo de dois mdgnens

- As componentes transversais tendem,.portantq, a destruir os es
tados ligados; e eles provavelmente desaparecem'no caso isotro
pico (15’16). Mais uma vez pode-se apreciar a importancia dos
efeitos de anisotropia na dinamica dos momentos magnetices e,
em part1cu1ar, na existéncia dos estados ‘1igados de magnons,

A tecnica das funcbdes de Green também tem sido extensi
vamente utilizada nc tratamento do ant1ferromagneto de Heisen -
berg (15,17 - 23), 0s métodos derivados dessa técnica sio mais
complicados do que no caso do ferromagnetismo.'No que se refere
a magnetizagao de sub-rede a baixa temperatura (18), nao se en-
contra concordincia entre os resultados de teorias de funcoes
de Green (18,199 e teorias de ondas de spin (12, 24)

_ Demb1nsk1 (18) tambem aplicou seu esgquema de desacopla'
mento ao antiferromagneto de Heisenberg de spin 1/2. Antes de
seu trabalho, a discordancia entre resultados mencionada no pa-
ragrafo anterior ja aparecia no termo dominante, em TZ, da sé-
rie 3 baixa temperatura para a magnetizacgao. de sub-rede (rg).

A causa das discrepancias foi atribuida por pembinski (18)

a0s$
diferentes tratamentos dados 3 interacdo cinem3tica em cada a-
proximagﬁo. Contudo, a expansao em serie a baixa temperatura
_para a magnetizagao de sub-rede obtida na ref. 18 difere,no
termo proporcional a T4, da formula de Oguhhi dada pela teoria
de ondas de Epin (12).Dembinski atribuiu a esta disparidade de
resultados uma origem cinematica, pois Oguchi (12) j3 havia
mostrado que a 1nteragao d1nam1ca entre as ondas de spin anti-
ferromagneticas contribui somente com um termo proporcional a
TG. Todavia, permanece em aberto se o resultado de Dembinski e
espur1o ou nao (]8) _ .
Invest1gamos tambem, no presente trabalho, a ex1sten-

cia de um estado ligado, tanto na aproximagao de Dembinski da
.referencia 18, quanto na modificada em analogia a aproximagao
Il discutida na parte A. Foi-nos possivel mostrar que ambas as
aproximagbes ndo apresentam estado ligado para as duas redes -
cubicas compatTveis com o modelo de duas sub-redes, isto @&, pa
ra as redes sc e bcc. |

~ Finalmente, cabe observarmos que, por fugir ao objeti
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vo desta tese, niao nos ocupamos do estudo das propriedades ter-
modinamicas do antiferromagneto de Heisenberg tratadas na apro-
ximagao de Dembinski modificada.
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CAPITULO V

A APROXIMACAO DE DEMBINSKI E A CONDICAO DE ESTADO LIGADD

PARA 0 ANTIFERROMAGNETQ DE SPIN 1/2

0 modelo adotado corresponde a um arranjo cubico sim
ples ou de corpo centrado de N pontos que formam duas sub-re
des magneticas interpenetrantes. Convecionemos que j, me m' in
dicarao pontos da sub—rede_denotadé por 1, enquanto que &, n e
n' corresponderao a pontos da sub-rede 2. '

| 60 hamiltoniano do sistema & dado por (considera-se o
campo externo nulo):

[}

CHe= 4T J(,m) S(R)-. S{m) , ‘ (5.1
' m = - - ' ' - '

onde J(%,m) & definido como na eq. (1.3). Mote-se que, pela con
vengao estabelecida, m na eq. (5.1) percorre os M/2 pontos da -
sub-rede 1, ao mesmo tempo que &, de acordo com a definigﬁo.(].BL
percorre efetivamente os pontbs da sub-rede 2 qué sejam primei-
ros vizinhos de m. | | ) -

Vamos introduzir para cada sub-rede duas funcoes de
. Green transversais. Para a sub-rede 1: '

G(1,m,m",t)

<< S+(m;t) | :S'(m';O} ??. (5.2)

-F(1,n,m',t) | <<'é*(n§£3 [- 5_(m'§0) >>5 o (5.3)

para a sub-rede 2:

G(z,n,ﬁ‘;t) << S+(n;t) 1:5"(n‘;d) 5> (5;4)
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F(2,m.n',t) = << sTim;t) l;s"(n';q)'az. (5.5)

As transformadas temporais de Fourier de Gglg e F(1)
obedecem ao seguinte sistema de equagﬁés de movimento ! :

w G(1,m,m",w) = {(c(1)/7) & +
-. mmi

+ % J(m,e) {<< Sz(m) S+(£) {ST(m'),0>> -
L

- << sz(z)s*(m) f.S;(m'),w >> )

(5.6)
e
o F(1,n,m",6) = 3 3(3.n) { << s%(n) $¥(§) | sT(n'),0 >> -
J : '
C - << sz(j)lsﬁ(ﬁ) [ S'(m“);‘w-SS'},"
(5.7)

. COm

a(l) = <SZ(m)>.
0 desacoplamento para as eqs; (5.65 e_(5.7) propoéto
por Dembinski(l) & dado,por analogia ao caso do ferromaanetismo,
pelo seguinte: ' '

<< Sz(m) S+(i) I-S-(ﬁ');m >>= &(1) F(1,£;m',w) +.

-'20(1).<§+(m) Sf(£)> G(l;m,m‘,w) +
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+ 8 A(Y) F(1,L,m' ,w) | (5.8.a)

mm*

<sZ(e)stmy 15T (mt) > = o(2) G(1,mm's0) ¥

- 25(2) s ()T (m)> F(T,L.m*)

(5.8.b)

com a definigao:
ALY = o(1) (1-20(1)) - s

Para as funcoes G{2) e F(2) tem-se equagoes analogas
as equagoes (5.6), (5.7) e {5.8)[que poden ser obtidas destas -
pela troca simultanea de indices : 1 «++ 2, j «+ 2, m <=+ n e

m' <+ n']. A fungdo A(2) correspondente & eq. (5.9) foi tomada ,
na ref., (1), como sendo ' '

A(Z) = U(é) (1 + 20(&)), ' o C(5.10)

para que o sistemg de quatro equagoes que envolvem G(1), F(1) ,
G(2) e F(2) impliquem, pelo método iterativo de solucao ), equa
¢0es de autoconsistencia 1ndependentes dos 1nd1ces 1 e 2 30 se- o
fazer a adogao

5(1) = - o(2) = a 50 . | - BNCRITY

Cumpre- nos ressa]tar, no entanto, que a esc01ha 5 9)-
—(5 10), emnbora sat1sfaga a exwgenC1a mencionada acima, nao leva
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as fungoes de correlagao <(S'(m))28+(m)8-(£)> e<(S_(£))25+(£)S+(m)>
@ um resultado simetrico. Com efeito, podemos obter da eq.(5.8.a)
e da sua correspondénte para a sub-rede 2 o seguinte resultado

< (sT(m) stmy sT(r) > = (172 - o) < $T(m) sY(8) >
)2

< (s st () stm) > = (172 + 0 - 467y < sT(2) sT(m) >,

quando se consideram as egs. {5.9) - (5.11).
A modificacio do desacoplamento de Dembinski analoga
a da eq. (2.3)‘corresponde a se inserir no segundo membro de
‘-(5.8.a) a correlacio entre pares de primeiros vizinhos:

5, ,20(1) <ST(m)s*(e)> F(1,a,m' ) - (5.12)

(procedéncia analoga para a sub-rede 2).

Substituindo-se as eqgs. (5.8) (ou a modificacdo suae-
rida por (5.12)) nas eqs. (5.6) e {5.7) e definindo-se as trans -
formadas de Fourier:

3(8,m) = (2/N) 2 9(k) exp[ik-(R(&) - R(m)]

R

.

G(1m,n'0) = (2/8) 5 6(1,k,w) exp[ik. (R{m) - R(n'))]

i<

#(1,n,m') ='(2/N) E ?(1.§,w) exp[ig.(g(ﬁ) -_B(ﬁ'))J

—

<sT(m)sT(2)> = (2/N) 2 v(k) exp[ik. (R(m) - R(£)))

-
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(procedimento anzlogo para a sub-rede 2), chega-se ao seguinte
sistema de equagoes:

En+(-1jsj(0)ob] G(s,k.w) + (-155J(5)ch(s,5;w) =

= (-1 )S+]{G/ﬂ+[h+£0(1 b)](Z/N)EJ(q)F(s,q,w)

q

(5.13.a)

(-1 )S+1J(k)ob sk ) + (- 1)5*1(0)0b] F(s,k.w) =

= (-1)% [A+E0(1-b)J(v(K) /¥(0)) (2/N)TI(Q)F(5,a,w)
q

(5.13.b)
onde
g ;.1,2 l
A = &(1 - 20) _ .' _ (5.14)
Ib = 1:2(2(N)E(Y(&)/{(95)¢(55_ o ) .h | f5-15)
£=0 . na aproximagao de Dembingkf
= 1 .na aproximacgao de;Dembinski modificada.

Para se obterem as eqgs. (S.TS) fez-se uso tambem das eqs. (5.9)-
Ce(5.11) . ' '
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Podemos manipular as eqs.‘(S.TB) de forma a obtermos:
Euz—Ez(E)]#{s,E,w) = ;(G/ﬂ)d(g)cb +
+(-1)° [A+a_c(1-b)]wm_5)m0))(z/mgocg)r(s.g,w)

(5.16.a)

w2-E2(K)16(s kow) = (-1 )5“{(cm)[w+ )*0(0)0b]} +
+ [A+E0(1-b)] [w+(-1)5“J(O)obmz(is)l(Z/N)EJ(S)F(S=9.’°°) ’
(5.16.0)
.ecom
E(k) = J(0)obulk) - T I | (5.17):
olk) = A= (e ONE o (58

e y(k) definido de modo andlogo ao da eq. (2.9.c).

E interessante notar-se que a eq. {5.16.a) lembra a
eq. (2.8). Resolvendo-se formalmente a eq. (5.16.a) de modo.se. -
melhante ao que se descreveu ne inicio do cap. I1t, podemps ob-
ter a seguxnte condi¢ao de estado ligado:
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14(-1)51 [A+e0(1-b)]3(0)w  x

% (2/M)] [y(a)/v(0)] E»z Ez(q)] . (5.19)
q : : .

A faixa de energia renormalizada de um magnon & deter
“minada por '

- J{0)ob £ w J(O)ob . | (5.20)

Nosso objetivo, neste capitulo, & verificar que (no -
Timite de N + =) a eq. (5.19) ndo admite solu¢cdao externa ao in -
tervalo (5.20), isto-&, que. a aproximagao de Dembinski n3o con -
duz a nenhum estado Tigado para o antiferromagnétd de'Heisenbérg.
De fato, definindo-se '

E = w/(J(0)ob)

podemos reescrever a eq.(5.19) na forma conveniente dada abaixo:

v (S - 20 4 E(]—b)]/b.=.0 . .. (5.21)
onde
1(E) = (2/N) £ E[1 - wP(q)] [E% - W17t (5.22)
q | ' |

Subentende-se na eq. (5.22) que a variavel E estd a-
crescida de uma parte imaginaria de forma que I(E) & dado pelo
limite da expressio (5.22) quando esta parte imaginaria tende .a
zero, A fungdo J(E), quando N » =, é_ complexa no interior da fai
xa, |[E}] <1, e & real caso contrario. - '

~Como. I(+1) = 1 e |I(E)| e decrescente para [E| > 1 ,
conc1u1mos que .a eq.(5. 21) nao adm1te solugao pois 1 < b < 2 (ver :
estimativa no apéndice E) e conseqlentemente



.83-

-1 < 2IC; < 1-20;51—t).—)—<]

Vemos, portanto, que o tratamento dado por ambos os
esquemas as correlacdes nao conduz, constrastando com o caso -
do ferromagneto, a previsao de um estado ligado para as duas -
redes cubicas (sc e bece) compativeis com o modelo de duas sub-
~redes. Sob este aspecto, encontra-se um paralelo com os resul
tados dos calculos mecEnicd-quanticos do espectro de dois magnons:
0s estados Tigados nao sac eéperados no caso do antiferromagneto
isotropico (2’3), enquanto que eles aparecem no caso do ferro -

magneto(4’5).
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CONSIDERACOES FINAIS.

Verificamos no capitulo IV que as duas aproximagoes do
- tipo de Dembinski prevéem para a fungao de Green transversal de
primeira ordem (no caso do ferromagnetismo) um polo que se loca-

liza acima da faixa de energia renormalizada de um magnon. Este
-polo & uma peculiaridade destas duas aprox1magoes .Sua existencia,

no entanto, reforca o papelimportante desempenhado pela cinemati
ca de spin na formacdode estados ligados de magnons, pois, como
vimos, o carater de segunda ordem que estas aproximacOes confe-
rem 3 estrutura da funcdode Green € uma decorrencia do melhor
tratamento que se procura dar aos aspectos cinematicos do proble

ma.
- Uma peculiaridade destas aproximacoes de .primeira or-

dem, que se pode considerar satisfatoria, @ a forma apresentada
na eq. (3.1), a saber, '

[m (k)] G(k,w) = o/n+L(K,w)

forma esta que € uma consequenc1a necessaria da cinematica. . de
spin (1, 2) | | :

0s esquemas do tipo de Dembinski dados pelas eqs.
(2.2}, (2.3) e (5.8) nao pe}mitem-prevér,.evidentemente,'um' bom
comportamento das excitagoes nas proximidades da températura de
transicao. Entretanto, € desejavel gque uma aproximagao de primei-
ra ordem introduza alguma dependéncia de comprimento de onda na
rénokmaTizagEo-da‘energia dos magnons (1’3’4). Logo, seria opor--
‘tuno tentar uma modificagdo do esquema. de Dembinski de modo a
acrescentar este tipo de informagao as boas caracter1st1cas que 0©
esquema ja apresenta T ’

Lines (1 ana11sou 0o problema da renorma]1zagao da
energia dos magnons no caso-do ferromagnetismo, ut111zando uma
aproximacgao ad hoec, da forma |

[w-e(k)] G(k,w) = o/m ,

onde e(k) contem um fator de renormalizacdo dependente de |k|.Este
fator € introduzido mediante um parametro L (comprimento de coe-
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rencia) de modo que mﬁgnmﬁ.de comprimento de onda, ), maior do que
L sao tratados na aproximagﬁo RPA, e aqueles com A menor do que L,
numa aproximagao sugerida pela teoria das ondas de spin (5). 0 com
primento de coeréncia L, a ser determinado putocons1stentemente de
ve tornar-se infinito no limite de baixa temperatura, para se obter
a essencia da teoria das ondas de spin interagentes (6), e deve ten
der a zero no limite de alta temperatura, a fim de recobrar-se a
aproximagao RPA. : N

. Uma p0551b111dade de modificacgao do esquema de Dembins
ki ser1a, portanto, a de tentar estender a este esquema o ftratamen
to proposto por Lines,
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Argumenta-se fna ref. 1 que as teorias de ondas de spin indicam,
a baixa temperatura, uma renormalizagdo independente do compri-
mento de onda e proporcional a <§o.§a>1/2 (8 e um vetor de trans

lagao primitivo).. -
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APENDICE A

CALCULO DAS EQUACODES (1.50) e (1.51).

Consideremos dois operadores A e B, A”funggo de corre
- lagao dependente do tempo, «B(0)A(t)> , € a transformada de -
Fourier da funcao de Green, '

G(t) = <<A(:t) I-B(O)>>.. N

relacionam-se por meio da seguinte equag50(1):
+oo
<B(O)}A(t)> =1 (G(m+'it—:)-G(m-ie))(expBou—_l)-1 exp(~iwt)dw . (A.1}

- 00

(A equacgao acima e subentendida no limite des-+of). Logo o co-
nhecimento da funcao de Green dada pela eq. (1.47) na aproxima-
¢ao da eq. (1.49),

6k,w) = (of m)(w-2(k))™"
prove a funcao de correlacgao <b+(£)b(k)>, atraves do calculo éi
pecificado na eq. {A.1): ' '

@*(K)b(k)> = 2o(expsa(k)-1)"T . - C (A.2)

No calculo de (A.2) utilizou-se a bem conhecida representacgao da
funcao & '

(2n/1) §(x) = (x+ie)” 1 -(x-ie)”" . | o | (A.3)
Das éqs. (1.46).e (A.2) fesu]ta a eq. (1?50):

1/26 = 14(2/N)} iexpswpg)-l)"

k

-t

(A.4)

A fim de simplificar-se.a notacao na eq. (A.4), definamos:

(N (expaa(k)-1)"1 ;- C(A.5)
k
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donde
o = 1/{2(1426)) . o (A.6)

No 1imfte de baixa temperatura, ¢ admfte a.seguinte eﬁ'
“pansao (2):
¢ = a093/? + 3185/2 +a, J/Z + 0(69/2) _ (A.7)
(os detalhes do calculo para a rede sc podem ser encontrados no
'apend1ce B da ref. 3). 0s coeficientes a; eg estao definidos -
nas eqs. (2.12).
Expandindo-se a eq. {(A.6) em poténcias de ¢ e substi-
tuindo-se (A.7), obtém-se a eq. (1.51):

= ]/2~a063/2—a185/2- 3y /2+2a2 3+4a 0218 +O(89/2) . {A.8)
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APENDICE B

0S POLOS DA FUNCAO DE GREEN NO CASO DE N FINITO.

Neste apendice investigaremos, com algum detalhe, os
polos- da funcao de Green na eq. (3.1) para o caso de uma rede
finitall), o
-0 campo externo sera tomado igual a zero por simplici
dade de notacao. '

Como

e facil ver que

(1/N)g'(Yfﬂ)/Y(o))w[w-e(g)]_1 =

]

’ -

(uw)g"(v(g)/vw))e(g_)[w-e(.g)w o (8.

donde segue uma expressao para a funcao de Green, Util 3 nossa
discussao: ‘

k) = G d) 0wl . )

As Tlinhas usadas nos somatorios ra eg. (B.1} servem para indicar que termos
correspondentes a alguns valores do vetor de onda estao ausen -
‘tes. De fato, termos QUe'COrréspondam_a y(g) = 0, no ﬁmeeiro _
membro, e a y(q) =0 ou a €(q) = 0, no segundo membro, nao apa-
Nrecem.em_(8.1)7 "M.V ) _ _ _ :

Vamos repetir aquiva equacao (3.3) de'definiéﬁb de
Dlw):

D(w) = 1-R(n)(2/N)I' " &y (§)/+(0)) & (@) [we(a)] ™" . (8.3)

Pode-se ver da equagao acima que

b(o) = 1+0(1/N) '-,
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portanto, w = 0 & ino simples de G(k,w) qualquer que seja o ve.
tor de onda; alem disso:

Res G(B,O)W- o/m S , - para k = 0

(0/m)(1-p""

il

(0)) =IO(1/N) R para k< 0. (B.4)

. Un pdlo na origem @ um resultaao espurio para fungoes
de Green definidas via comutadores (2). Esta inconveniéncia po-
de ser removida, no caso presente, pela introducac de um peque-
no campo magnetico externo. De acordo com (B.4), o pJ]o desioca .
do contribui para a fungao de correlacao ¥(k) com um termo de
0{1/N), sendo, portanto, irrelevante no Timite termodinamico.

Considere-se agora um vetor de onda k tal que v(k) =0
-IOU‘equTva1entemente e(k) = ZGPJ(O)..Décorre de (B.2) e (B.3)que
w = 26PJ(0) & polo simples de G(k,w). :

- Se k @ diferente de zero e dos valores mencionadosaci -
ma, a eq. (B.3) garante que a = e(k) @ uma singularidade removi
vel de {w-e(k))D(w) e, conseqiientemente, nio. & um pdio de G(k ).

Os -outros p61os de G(k,w) aparecem quando

D(w) = 0 . | N (B.5)

0s estados_]igadoé investigados no_qathuTo‘IV_sEo SO
lugoes da eq. (B.5) no limite de N-w,
_ Sejam 0 = e <eq<...<g, o0s valores distintos .assumidos
por £(g) e seja nj o numero de diferentes vetores q paraos quais
.e(g)'= €y Uma definigﬁo_anE]oga,ap]itafse gos,ﬂ(g)fs. Com es-
.tas definigbes, reescrevemos a eq. (B.5) como se segue: ' '

oP/R = C{w/20P) , - S (B.6)
onde

M
1 ""]

A 1inha na equagac acima foi.usada para indicar a omissao de algum j_ para
b-qualnyj“=‘0. ' '
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A fungdo C{Q) tem a forma generica mostrada na fig. B.1.
A f1gura refere-se ao caso part1cu1ar de uma rede un1d1men51onal
. com N = 20 pontos que & bastante geral para servir de ilustragio.
As retas verticais indicam na figura os valores-distintes de'ﬂj-
" Veja-se que nao ha singularidade no ponto médio da faixa, devido
4 existéncia de um Yy nulo. A localizacdo de oP/R sobre o ei xo
~vertical determina as solucbes da eq. (B.5) (note-se a existén -
‘cia de uma solucio acima da faixa). Quanto maior for o valor de
N, mais estas solucgoes se aproximam dos e.'s. Devemos tambem -
observar que todas estas so]ugoes 530 po]os de G(k,w) para cada
valor de k nao nulo.
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APENDICE ¢ : .

CALCULO DA FUNCAO P PELO METODO ITERATIVO

0 método iterativo usado nas refs. (1) e (2) para a $0
Tugdo da eq. (2.8) implica o seguinte resultado para a eq.(2.9.b)
que define a funcao P:

P=T+(40/N)E[7(E)/Y(O)]¢([<_)+'4an1-[(20-1-n)/P:|nFn+] ', (.1
onde
b(k) = (expBe(k)-1)71 IR (c.2)
e FM]’:(]/Y(O)N)"”‘(' T etk oalk (k)
' ~17 " =n+] ‘
- n+1l
X I Wy ,q 0k ))] oK) , (C.3)
com
n+l
Woyp(2) = mE (z-2(k ))

W' na eq. (C.3) indica a derivada de primeira ordem do polinomio
W. 0 campo magnético externc @ considerado nulo.

A. Expansdo a Baixa Tefperatura

‘Vamos desenvolver para a funcao P uma expansac a baixa tempe-
ratura até 0(T4).‘Paka tanto,basta que se considere apenas o primeiro  termo -
da serie em {C.1) (]). A funcao P, nesta aproximagao, pode ser reescrita
na forma:. ' '

= 1+4c¢-40'E1+4g[(?c—]-n)/Pf]Fz . - - (c.ay
onde:

- (-w));(}p(s)
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By = (1/07(6(0/3(0))g(k)

As expansoes a baixa temperatura para as funcgoes ¢,'f1 e F2 es-
taoc bem estabelecidas na ref. (1); seus resultados sao:

¢ ='a0x3/2+a]x5/2432x7/2+0(89/2) >, - N (C.5)
E, = (473)ap 2esranya nd Bi0(e®%) o (ce)
F, = -2 £, [F(-1)-T+o(e772) , (c.7)

onde

-1 1,516 ., para sc

F(-1) = (T/N)E(Q(E)/J(O))

1,393 s para bcc

1,345 » para fcc.

Os coeficientes a., a temperatura reduzida 6 e w encontram-se de
finidos nas eqs. (2.12); | '

X = 8/20P

-Com as eqdaéﬁes'(C}S) - (C.7) substitu?d@g em (C.4),
_pode-se obter a seguinte expansdo assintotica para P:

-
It

1+2a 6%/ %-(2/3)a,0°/ %4

4alp3+(2-5/2
aoe,+( -5/ w)a2

87/2 +

4

3

+

(16/3)[1-2a+20F(-1)]a6a18

+

0(e?/?) | (c.8)
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com

a= 1 , para a aproximagdo I,
= 2 ’ para a aproximagao II.
B. 0 Valor Limite P, de P em T,

A funcao ¢(k) na eq. (C.2) admite a seguinte expansao
no limite de T+Tc e o-0: .

o(k) = (kgT/200(k))-1/2+0(0)
Neste Timite, a eq. (C.1) se reduz a

Po= T+(2kg T/PY{(1/N) (v (k) /v(0))(1/a(k))+

LY

!r

+ ﬁZ][(20-1-n)/P]n(1/Y(O)N)n+] TE_ Y(Elﬁﬁﬁi)"JKEn)Y(Enﬂ)

51""En+l
n+l

X 1 [R(k Mt (k)] o(o) - f (C.10)

m=1
Dado que (1)

n+1 _qyN+2 '
m);i@k W20k ))] _1 = _nnglL— | o,
- m o alk,)

m=1
entao se conclui que a série na eq. (C.10) se anula, pois

Tomando-se o limite de (C. 10) quando T>T. e o0 ,obtém-se
a segu1nte equagao a ser satisfeita por P:

P2-P - (2KgT /J(O [F( 1)-1]

i

0 . o (C.11)

. " 0s valores numéricos da solugao de (C.11) sao apresen-
tados na tabela C.1.



. Tabela C.1 - Valores numericos de P obtidos da-eq. (C.11) -

.99.

rede Aprox.I Aprox.1I
sc 1,27 1,25
bcc 1,23 1,22
fce 1,21 1,20
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APENDICE D ) - '

ANALISE DA EQ.(4.2)

Vamos escrever explicitamente a condigao de estado 1i-

gado, eq. (4.2), para as duas aproximagﬁgs do tipo de Dembinski;
g{r) = P/(iwégj | R .. na aproximacio f- ' (D;1)
e
g(;) = 1/(1-20/P) s na aprox{magéo II. | (D.2)

A. Redes sc e bcc.

Como se pode ver da fig. 4.1, g(1) & uma funcdo limitada na

re-
giﬁo externa a faixa de um magnon, tanto para a rede sc quanto para a

rede

. 0 valor max1mo, g, de g(*) para X negativo pode ser encontrado na tabela
D.T.

TabeTa D.1 - Valor maximo, g, de g(A) para A<O
(externamente a faixa)

rede: - §C " becc

g: 1,03 S 0,79

0s segundos membros das eqs. (D.1) e (D. 2) crescem in- .
- definidamente conforme a temperatura tende a zero, pois, neste TT

nmi te, 20 e P tendem a unidade. Por outro lado, no limite de'T*T .

temos os seguintes resultados para os segundos membros de (D. ])e -
- (D.2):

1,27 {sc)
P/(1-20)— P~ » . -.na aproximacao L. (D.3)
: 1,23 (bce) -
1/{1-20/P)—1 , na aproximacgao II. (D.4)

Os limites nas eqs. (D.3) e (D.4) s3o os valores mini-
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mos que se esperam para os segundos membros de (0.1) e (D.2); es
tes minimos devem ser confrontados com os maximos g da tabela -
D.1. Conclui-se daf que -apenas a eq. (D.2), e no caso da rede cu
‘bica simples, admite solugdo. Alem disso, a solug3do que se pode
obter @ uma solucdo a alta temperatura (T g TC) porgue o deve -
obedecer 3 seguinte desigualdade decorrente de (B.2):

20/P = 1-1/g(1) < 1-1/3 Z 0,03

‘A regido de solugdo de (D.2) no caso da rede sc  esta
contida no intervalo |

- 3,001 < x < -3, (D.5)

porquanto g(-3,001) - 0,991. Em termos de energia, o intervalo -
{D.5) se converte em ' ' : :

€ < w < 1,0002 ¢ .
onde & = 240PJ & a maxima energia da faixa; logo o afastamento do
estado ligado ndao excede 0,02% de t. . '
B. Rede fcc. '
No caso da rede fcc, ao contrario das duas outras re-
: des cub1cas, g{A)} nao & limitada. Este fato possibilita a exis-
tencia de solugdo de (BP.1) e (D.2) para qualquer valor da tempe .

ratura entre zero e TC
Limitar-nos-emos nesta secgao a- éstimativa do ma ximo

afastamento do estado 11gado no caso da rede fcc. Paraltal empre
sa, facamos ‘ ' ’

Vi

g{A P _=1,2% - ,_ na aproximagao I, : - (D.6)
c , c sl : o :

v
—

g{2) »  na aproximagao II ; (D.7)

isto equivale a se fazer o 5 0 nas eqs. (D.1) e {D.2).
Note-se, de (D.6) e (D.7) [e da fig. 4.1j], que o esta
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do ligado pode-se afastar mais do continuo de um mébnon.na apro-
ximacao -II do que na aproximacao I. Os valores de X que satisfa-
zem (D.6) e (D.7) sao o

A3 -1,162
A S~ 1,205
'Poftanto,

w < 1,04¢

w < 1,0.5?:

onde € = 320PJ @ .a maxima energia da faixa no caso da

>

na

na

na

na

aproximagao I

aproximagao II,

aproximacao I

aproximacgao II.

rede fcc.



APENDICE E

A FUNCAD b PELO METCDO ITERATIVO

0 metodo iterativo de solugao das eqs. (5.16) umduznda
de modo analogo aoc que se fez no apeéndice C, as seguintes expres—
s0es a baixa temperatura para b e c(])

o
n

1+2oco+4oE(-1)-4oE(1) .

Q
1

0(0)+a012+a114+0(165

com

E(-T) = aé(r/obi24a;(chb)4+O(T6)
e

E() = (o) teo(e®)
Onde

T

At

kg T/3(0)

As constantes C_, o(0), a; e. o encontram-se na tabela E.1.

Com as equagoes acima, pode-se Tevantar as curvas mos-
tradas na figura E.1.

Por outro 1ado, no Timite de T-Ty (temperatura de tran -
: 51gao)e o 0, a fungao b obedece 3 seguinte equagido (1):

‘ bﬁ - by - [okg TN/JIO)]tT(-z)—15]='o | .

onde

kg TN/J(O)-= 1/ [4F(-2)]
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F(-2) = (2/N)E [w(k)]™%= 1.516 sc

= 1.393 bcc.

Na Tabela E.2 apresentamos o0s ~alores num@ricos de bN-
para a rede cubica simples e de corpo centrado. Estes valoresapa-
recem também na fig. E.1 para efeito de comparac3ao com a aproxi-
macao & baixa temperaturd'extrapo1ada ate a temperatura de tran
sigao. |

Tabela E.1 - Valores numericos dos coeficientes das expansoes em
serie a baixa‘temperatura consideradas neste apendice.

(&) T ‘ )
rede . C, - o(0) oy oy g oy
sc 0,253 0,422 -2,79 -56,8 0,866 3,42

bce - 0,223, 0,425 -2,28 -42,1- 0,667 2,63

Tabela E.2 - Valores numéri;os de by

rede: SC ' . bce

bN: 1,27 . 1,23

REFERENCIA -

1 §.T. Dembinski, Can. J. Phys. 46, 1435 (1968).
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Fig. E.1 Aproximagéo a baixa temperatura para a fungéo b, extrapolada até

Ty Ovalor limite by deb em Ty € indicado por um pequeno circulo.



APENDICE F

APROXIMACOES DE CAMPO EFETIVO PARA

. 0 FERROMAGNETO DE HEISENBERG

As teorias de campo efetivo sao aproximagoes propostas
‘para o c3lculo mecanico-estatistico de quantidades termodinimicas
de um ferromagneto de Heisenberg (), ,

As aprox1magoes consistem em se considerar um hamilto-
n1ano de um pequeno numero de spins em vez do hamiltoniano total
do sistema, mas de forma tal que a interacao entre os constituin-
-tes do pedueno aglomerado e os spins restantes & Tevada em conta
via um campo efetivo. Quantidades termodinamicas que se éupae se-
rem representativas do sistema ;50 obtidas, entdao, ao se impor
apropriadamente alguma condigao de consistencia. '

0 objetivo deste apéndice @ apresentar uma descricao qua
Titativa e muito sucinta de algumas das aproximagOes mais signi-
ficativas. Informacbes mais detalhadas podem ser obtidas nas refe
rencias. ' ,

A exposigdo que se segue esta ordenada de acordo com o
numero de spins cujo hamiltoniano @ considerado no calculec esta-
tistico.

A, A Aproximagao do Campo Molecular de Weiss

A aproximagao do campo mo1ecu1ar de Ne1ss(12) considera
um hamiltoniano efetivo de um unico sp1n

' - z z

. onde

Q
i

éS%) = <SZ>
deve obedecer 3 condicdo de autoconsisténcia
. 2 ,-- N

com -
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p=exp(—BHef)/Tr[éxp(-BHef)]

A magnetizacao espontanea o -

obtida das equagﬁes‘acima apresenta um
comportamento qualitativo satisfatdrio, /S

como @ esbogado na fig. F.1. No entan-

to, proximo de T = 0,

o ~ 1 - (1/8) exp(-const/T) , Fig. F.1. Comporta
mento qualitativo
da magnetizacgio es
pontinea em fungio
da femperatura.

" e proximo de T = Te o

o - (1 - 1T )VE (F.1)

A temperatura de Cufie,

d]

T 22JS(S+1)/(3kg)
@ alta demais comparada com os resultados do metodo de eXpansEo a
alta temperatura (3) [z & o numerc de primeiros vizinhos; J defi
nido na eq. (1..3) & a integral de intercambio; $ e 0 numero quan
tico de spin; ky & a constante de Boltzmann]. | _

A suscetibilidade a campo nulo, X, na regido paramagne-~
tica, obedece 3 lei de Curie-Weiss: B :

x*1 - T-9 .

T

]

~onde ¢



-108 -

0 resultado para o calor especi- . -

fico magnetico, C, tambem n3ac & muito satis . ¢
fatorio, conforme se pode apreciar na
fig. F.2.

Fig. F.2. 0 calor especifico magne-~

- tico na aproximagao do campo mole-

¢

cular de Weiss.

B. A Aproximacao de Oguchi
Pl ) N . - -,. (4) ) . -
A aproximacgaoc proposta por Oguchi leva em conta o se
guinte hamiitoniano de dois spins:

_ - Z,.2
Hog = = 2 59:3p = whee(S7#55)
com
hee E h+[2(z-1)d/v]o
onde
_ Z, o2
o= (1/2) <S]+SZ>

Z, .2 . ' 3 -
Tr[ST453> exp(- 8o 11/ 12 Trexp (-6 Hy )]) .

0 comportamento da magnetizagao espontanea, o, nes ta apro
x1mag50, e razoave] (comparavel ao resultado do campo molecular de
Ne1ss (] ) para temperaturas longe de T = 0 e T =T.. |

A temperatura de Curie, T tambem & alta demais, cerca

>
de alguns por cento abaixo da tempeiatura de Curie do campo mo]e-
cu]ar {1, 2) ' '

0 fato de alguma correlagao entre pares de spins vizi-
nhos proximos ser levada em consideracao reflete-se nos resultados-
para a sucept1b111dade paramagnet1ca, X, e o calor espec1f1co, c,
. (figs. F.3 e F.4). 0 desvio da lei de Cur1e Weiss apresentadopor
" X e a cauda da curva do calor especifico, acima de Tc' podem ser

interpretados como devidos a ordem a curta distancia.
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t t
x! c
L Ex
0 T, 6 T 0 T, T

~

Fig. F.3. Comportamento qualita- Fig. F.4. Compertamento gqualita-=
tivo do reciproco da suscetibili tivo do calor especifico magnéti
dade em funcao da temperatura. co em fungao da temperatura.

C. A Aproximagao do Acoplamento Constante
Da mesma forma quepa_aproximagﬁoAde Oguchi (]’4), a apro
ximacao do acoplamento constante (5) envolve um hamiltoniano  de
dois spins. , '
A magnetizagao, o, e calculada atraves da expressao:
' 2 Z..2
o = (1/2)Tr[p(B)(stssty]
onde
p(2) =‘exp(—.BH )/Tr[}xb(—.BH Y]
AC’. _ AC ’

com
l— - . - | Z Z
Hac = 72931-35 - ”Al(s} t Sy)

0 parametro.A1 que aparece no hamiltoniano acima e deter
minado impondo-se: '

i
o .
o

3
£n
80’ . ¢

" onde

enz o=-1 E d8' + tng(o) ,
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com o | - _ o :
- (Nz/2)Tr[p(2) w207

sendo

wl2) - . 2J§].§2-(uh/z)gs% + sg)

e g(c),'o nimero de estados com auto-valor o de 1 ) S%'fixo.
. N

Da proposigao acima exposta decorrem os seguintes resul
tados: '

A magnetizacao espontanea apresenta, longe de T=0 e
T=TC, um bom comportamento. A aproximacao do acoplamento constan-
te ndo preve, no entanto, a saturacdo para T=0. Por exemplo, no
caso de z=6 e S=1/2, obtém-se 20 % 0,98. Para T proximo da tempe-
ratura de Curie, a magnetizacdo tem um comportamento dado pela eq.
(F.1). '

A temperatura de Curie, T, e satisfatoria; cerca de
uns 10% acima da temperatura prev1sta pelo metodo de expansao aal
ta temperatura (3) : o

A suscetybilidade e o calor especifico sdo dados quali-
tativamente pelas figs. F.3 e F.4, prevendo, portante, uma ordem
a curta distdncia. | '

D. A Aproximacio de Bethe-Peierls-Weiss

Na aproximagéo de Bethe- Peier]s-weiss_(s), considera-se
um ham11ton1ano de um sp1n centra1 SO’ e seus z. primeiros vizi -

nhOS: §i’:

- A g ;“'. I . ez

onde

e hy, determinado pela condigdo de consisténcia
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<53> = <S§> , i=1,2,...,2
_ A magnetiiagﬁo, o, obtida nesta aproximagao @ insatisfa
. toria, apresentando um antiponto de
Curie (fig. F.5).

" A temperatura de Curie, T

¢ boa, comparavel @ da aproximagdo do
1,5) .

a -

acoplamento constante

Fig. F.5. A magnetizacao espon- e N

tanea prevista pela aproximagdo . / ' \

\
A
¢ £
B.P.W. - . L

A suscetibilidade, X, e o calor éspecifico, C, apresen~
tam o bom comportamento esbogado nas figs. F.3 e F.4.

E. Comparacao de Resultados

No quadro sinotico organizado abaixo fazemos uma compa-
ragao qua]itétfva dos resultados das diversas aproximagcdes de cam
po efetivo abordadas neste apendice. A comparagao, quando possi-
vel, & feita mediante uma enumeragdo que se inicia, em cada colu-
na, com o resultado mais satisfatorio. '

. 0 resumo comparativo foi ampliado de forma a conter tam
bem-aproximacoes na teoria de fungﬁes de Green (as quatro primei-
ras aproximacdes sio de primeira ordem, enquanto que a ultima & de
segunda). I o _ | .
| Para efeito de comparacao, todos os resultados referem-
" -se a.5=1/2 e rede cUbica simples.
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Aproximacoes : Te o X C
_ o _
=() T<T,.
Campo Efétivoa: Weiss 7 5 1 3 4
Oguchi 6 5 1 2 3
Acoplamento Constante 1 ) 1 1
B.P.W. 2 7 - - 2
~ b ' i
.Fungoes de Green: RPA i 4 2 1 3 -
| Callen® 5 4 1 4 -
Dembinski® | 4 1 - 20 -
Dembinski Modificada®| 2 3 - 1" -
Cooke e'Gersch1c 3 1 - - -
a-Ref. 1’ b-Ref. 7 . c-Ref. 8. . d-Ref. § . e-Ref. 10 f-Ref. 11

‘g-Resultados comparados com o do método de expansdo a alta tempe
ratura (ref. 12). o
h-Resultades comparaedos com o da teoria de-ondaslde spin (ref.13).
i-Resultados comparados com ¢ da ref,. 12 (referentes apenas aos

primeiros coeficientes da expansédo s alta temperatural.
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