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RESUMO

InSpirados inicialmente num artigo de Freyne, consegui-
mos desenvolver um modelo teodorico suficientemente geral, que
nos permite estudar diversas das propriedades magnetoelasticas
das Terras karas. Emprégamos este modelo, principalmente para o

estudo de algumas propriedades do Disprdésio e Erbio.

Numa experiencia realizada por Rﬁyne et al constatou-se
uma mudanca de fase magnética do Disprdsio, com campo magnético
critico de 74 k8e, a uma temperatura de 4,2 K. Nosso modelo des-
creve corretamente esta mudanca de fase, Estudamos ainda o compor
tamento do campo magnético critico com a temperatura. Segundo -
nos & dado conhecer, nenhum dos modelos teoricos existentes, dao

-conta deste comportamento do Disprﬁsio'a baixas temperaturas.

Incluimos tambem em nosso modelo uma generalizagao de
parte de um formalismo desenvolvido por Nagamiya, com o intuite
dé estudarmos o comportamento da constante elastica C33 na regiao
de ordenamento magnético do Erbio, nas vizinhancas da temperatu-
ra de Neel., Nosso resultado concorda muito bem com os valorés ex
perimentais. [sta & tamhém a nrimeira tentativa teorica de estu-

dar o comportamento de uma constante elastica de uma terra rara

numa renijo de ordenamento maancético,
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CAPITULD 1

Intrddug&o

As propriedades magnétiéas dos solidos tem sempre des-
pertado grande interesse, devido em parte, 3s inumeras aplicacoes
praticas que delas se fazem. Presentemente existem milhares de ma-
teriais magneticos diferentes, bujas propriedades gerais sdo mais
ou menos bem conhecidas e usadas para diversas finalidades. Embora.
nio se tenha ainda atingido um estagio, em que todas as proprieda-
Ees magnéticas dos solidos sejam descritas em termos de primeiros
principios, muito se tem feito ultimamente no ﬁentido de incluir
em modelos o maior nimero possivel de propriedades magneticas dos
sﬁlidos. Dentre estas propriedades magneticas, estudaremos em di-
versas etapas do nosso trabalho, as propriedades de magnetoestri-
gao e anisotropia das terras raras. A magnetoestricdo ¢ o fenomeno
pelo qual as dimensoes de um solido magnetico sao alteradas,
quando 0 mesmo € submetido a um campo magnético. A deformagio _de~~
vida a_mqgnetoest;{cio, §2 , e gera]menfe muito pequena nos netais
de transigao. E‘da ordem de 10"5 a 10'6; Nas terras raras, ao con-

-3 se-

trﬁfio, esta deformagﬁo @ bastante grande, da ordem de 10
Jjam oy os-cossenos diretores do vetor:de magnetizagao c¢ Bi 0s €O0S-
senos dircetores da dire¢do na qual & feita a mgdida de comprimento.
do cristal. A magnetoestrigao pode ser expandida em seérie de poten

cias destes cessenos, Temos

3

L3S byas oSS Hfs+ S355 butghf s

el ,a Awt J: J -t ki £=!

liesta express&o os Tndices numéricos tem.a sequinte correspondéncia
com os Tndices cartesianos: l:sx, 2=zy, 3zz. Ha Eq.(1.1) considera-

mos apenas termos pares em a e B1 devido a fnvariancia de 4% pela



inversao do sentido da magnétizagio. Considerando cristais simples,
podemos mostrar que existem algumas relagoes entre ds diversos coe
ficentes b, devido a simetria do cristal, Mason {1951,1954) obte-
ve estas relagdes, expandindo até a sexta ordem nos cossenos dire-

tores e tratando também as diversas simetrias.

Para um cristal uniaxial a magnetoestricdao { incluindo

termos até quarta ordem) e caracterizada pelos quatro coeficientes

Ay da expressao:

-7, [(«.ﬁ.wzp.)’— B fa)on )]+ A, [0-%)0-85) - (3 - %;‘3.-)‘]

L0 8 - (g )] - 40, (K fr e o), 6, (1.2)

admitindo-se que o eixo do cristal seja o eixo z. Esta formula
pode ser aplicada as terras raras, as quais teém simetria hexago-
nal, pois a simetria basal de sexta ordem s6 aparece com termos de

sexta ordem nos cossenos dirctores.,

Por anisotropia magneética, entendemos o fenomeno da de
pendéncia da energia livre de um cristal com 2 dire¢do de magneti-
zag3o espontanea. 0 trabalho por unidade de volunme, necessario pa-
ra magﬁetizar uma amostra, de seu estado desmagnetizado ate atin -

gir 0 estado de saturagdo, & dado pela equagao

t': .
T:-[ .47 (te3)

o
i_ & p valor da magnetizac3do de saturagao (por unidade de volume).

H
Parte deste trabalho € usada em perdas irreversiveis que caracte-
rizam a histerese magnétfca. A parte reversivel, que @ armazenada
em forma de enérgia potencial magnética, a qual & geralmente fun-
¢ao da diregao da magnetfzagdo, estl associada com a energia de

anisotropia. A expressdo que da a energia livre € fungdc da dire-

¢do de magnetizagdo e possuc a mesma simetria do cristal considera



‘do. De um modo geral a energia de anisotropia wmagnética pode ser

da

expandida como uma série de poténcia dos cossenos diretores a,,

magnetizagdo. Temos assim:

A=t TR B ROTE I

3 3 T o a - .
F=2C¢%+§2qaﬁ%*222 Cjl Xioy X+t (+ 4
Levando em consideragao a simetria do cristat, podembs encontrar

-certas relacdes entre os coeficientes ¢. Estas relagbes foram cal-
culadas por Mason (1954), incluindo termos até a sexta ordem e pa-
ra varias simetria. Para um cristal de simetria hexagonal, que se

rda a simetria a que iremos nos restringir, podemos escrever:
. 2 4+ ) 'g,.__ & . .
F = K'SC’?!9+K25611 g+ Ka 5‘"’*-6"’”}(4 Scngcosérf (1 3

0s coeficientes Ki sac chamados de constantes de anisotropia magne
tica, 6 € o angulo entre a direcdo da magnetizagao e o eixo ¢  do
cristal e ¢ e o angulo, que a projecao do vetor magnetizagdo SQ-

bre o plano basal faz, com o eixo a do cristal.

As terras raras sao provav@lﬁente'os §6lidos que apre-
sentam o major numero de interessantes prgpriedades‘magnéticas.ﬂui
tas das'terras raras,quer em estado puro, do Gadolinio ao Tulio,
bem como muitos dos compostos cor estes eiementos, apresentam di-
versos efeitos magnetoelasticos. As medidas de magnetizagdo das
chamadas terras raras pesadas, isto e, a série do Gd ao Tm, foram
feitas, durante o periodo de 1958 a 1963 na Universidade de lowa,
por Legvold e colaboradores, Estes valores sao ainda hoje usados

como referéncia.

Como conscquencia da energia de anisotropia, a tempera
tura paramagnetica de Curie nas terras raras pesadas (excetuado o

Gd) e uma fungdo da direg3o de spins, Por este motivo temos geral-



mente duas temperaturas paramagnéticas &e Curie para as terras ra
ras. Uma temperatura & obtida quando consideramds-qs spins orien-
_tados segundo uma diregao no plano basal do cristal e a outra e
obtida quando consideramos os spins orientados na diregao perpen

dicular ao plano basal.

Das terras raras pesadas, o Gd € o Unico que apresenta
momento angular orbital nulo. As curvas de magnetizagdo sdao tipi-
cas, portanto, de um metal ferromagnético {quase) isotropo. Por
este motivo temos apenas uma temperatura paramagnética de Curie
Fig.(1.1). 0 Gd apresenta uma anisotropia magnetocristalina que @
pequena comparada com a dos outros elementos da série. As medidas
dos coeficientes de anisotropia efetuadas por Corner et al {1962)

.e;tio indicadas na Fig. (1.2). Estes autores mostraram que $ao
ﬁecessério apenas tres coeficientes para descrever a energia de
anisotropia do Gd. As variagOes das constantes de magnetoéstricio

do Gd com a temperatura, estdo indicadas na Fig. (1.3).

A eqergia de ansiotropia magnetica em quase todos os
metais. de terras raras e extremamente-alta, em contraste com oS
Imefais de transicao, lsto se deve principalmente aos efeitos de
1nterag§o do campo cristalino, que sao muito maiores nos metais
4-f do que nos metais 3-d, devido a que o momento angular orbital
ndo @ "congelado" (quenched), Kittel {1971). Por causa desta for-

. te anisotropia uniaxial, o Terbio apresenta duas temperaturas pa-
ramagnéticas de Curie, Fig, (1.4)., 0s coeficientes de magnetoes-
tricao sao muito grandes, da ordem de 10'3, como se pode ver na

Fig.(1.5).

Sequindo a regra qgeral, o Disprosio apresenta tambem
duas temperaturas paramagnéticas de Curie, Fig.(1.6), o que carac
teriza uma forte anisotropia unfaxial. A magnetoestrigdo no Dy e

- tambem muito alta, como se pode verificar na Fig. (1.7).0 Dy apre
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senta uma prOpriedade muito interessante. Trata-se de uma mudan-
ca de fase a baixas temperaturas, da qual falaremos a segquir e

_completaremos os detalhes no capitulo 4.

0 Erbio também possui duas temperaturas paramagneticas
de Curie, o que prova tambem pdssuir grande isotropia uniaxial .,

Fig.{1.8).

0 comportamentoc das diversas constantes elasticas com

a temperatura, estE_caracterizado nas Fig.(1.9) atE'Fig. {1.20).

As propriedades magnetoelasticas das terras raras acham

-se discutidas no livro de Craik e Tebble (1963) ou num trabalno
de revisio‘mais recente de Rhyne (1973). A ﬁagnetbestri¢30 estati
ca destes elementos puros, a baixas temperaturas, & um assunto
mais ou menos bem compreendido presentemente. 0Os resultados expe-
rinmentais concordam, razoavelmente bem em muitos aspectos, com a
teoria desenvolvida por Callen e Callen (1965). Nesta teoria, a
hamiltoniana que descreve as propriedades magnetoelasticas do

cristal pode ser. expressa por meio da equagao:

Ho Mo Hos Hlcs e -

sendo_-J{m a hamiltoniana do sistema de spins, gque inclui os ter-
mos de troca (exchange) e fntéragio de Zceman. 119 € a energia
elastica. ﬂ“.me € a hamiltoniana que representa a interagdo magne
toelastica responsavel pelo acoplamento do sistema de spins com
as deformagdes homogeneas da rede ¢ j{a 2 a hamiltoniana que re-
presenta a energia de anisotrOpia magnetocristalina. A hamiltonia

na usada por Callen e Callen sera estudada com detalhe no capitu-

lo 2.,

Os efeitos magnetoelasticos envolvendo interagdes de-
pendentes do tempo nso sao ainda bem compreendidos, nao obstante

os esforcos de Freyne (1972) e Southern e Goodings (1973), em es

"
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ratura, (Salama et al (1973))
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Fig.(1.17) Dependencia da constante elastica elas-
tica transversal c,, do holmio, como
fungao da temperatura. (Salama et al
(1973))
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tender a teoria de Callen e Callen com o intuito de incluir efei
‘tos dinamicos. A teoria de Freyne, consiste em um tratamento ter
modinamico para o calculo da energia livre. 0 interesse princ1'~
pal de Freyne era explicar um comportamento anomale numa constan

te eldstica do Gd. Por este motivo, limitou-se ao calculo de al-

gumas derivadas segundas da energia livre com relagao as diversas

deformagdes. Como veremos no capitulo 3, certas combinagoes 1i-
neares de derivadas segundas da energia livre estao relacionadas

com as contribuigdes magneticas ds constantes eldsticas.

A teoria de Southern e Goodings € basicamente um tra-
tamento do tipo de Callen e Callen onde sdo incluidos termos as-
sociados com as deformagGes anti-simétricas da rede cristalina e

tambeém termos ndo lineares nas deformacdes da rede,

Como mostraremos no capitulo 3, nos inspiramos no ar-
tig; de Freyne para desenvolver um modelo teorico apto a descre-
ver um grande numero de propriedades maanéticas de diversas ter
ras raras, Para isto contudo,.tivemos QUe generalizar bastante o
tTataménto original de freyne, a fim de qgue pudéssenmos dispor
de um modelo teorico aplicavel a todas as terras raras. Para que
posﬁamos comparar nossos resultados teoricos com os resultados
experimentais, torna-se necessario 0 uso de conmnputador, ja que,

como veremos, termos de diagonalizar um grande numero de vezes ,ma

trizes de ordem ate 18 x 18,

0 programa de computador necessario para a obtencao
"de resultados numéricos foi desenvolvido aqui na UNICAMP nura
estreTta colaboragdo coﬁ o Prof. Paul L. Donoho, quando de sua
permanéncia aqui em Campinas. Para desacoplar a hamiltoniana de

Heisenberg, fizemos uso da hipotese do campe molecular de Weiss.

Nos dedicamos na presente tese ao estudo de apenas al

gumas propriedades do Dy e do Er, Dentre as propriedades do Dy ,
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destaca-se uma que até entiao nio tinha recebido nenhuma explicék
¢do tedrica. Referimo-nos a mudanca de fase.magnﬁtica a baixas
temperaturas, descrita por Rhyne et al (1968) e mais recentemen-
te por Lieberman e Graham (1977). Ja observamos que o Dy apresen
ta uma forte anisotropia uniaxial, Neste metal, a diregao da.fS-
cil magnetizacdo, a temperaturas abaixo da de Neel (T, = 178 K),
permanece no plano basal. Como mostraram Rhyne et al, sao neces-
sarios campos magnéticos muito altos na direcao de dificil magne
tizagaoc (eixo c) do ny; para que se consiga deslocar a direcgao

de magnetizagao do pltano basal, mésmo de um angulo muito pequeno,
Rhyne et al observaram que a componente de magnetizagao na dire-
¢ao ¢ cresce linearmente quando se aumenta gradativamente o cam-
po magnético nesta direcdo. Quando o campo magnético atinge o va
lor de 74 kge, cessa o crescimento linear antes observado, ver
Fig. (4.3). Continuando a aumentar o Ccampo acima deste valer, a
_comﬁonente de magnetizagao na diregao c passa a aumentar irrever
sivelmente, Medidas do momento magnético com fortes campos magng
ticos aplicados na diregao ¢ indicam uma consideravel redugao da
-anisofropia uniaxial do cristal de Dy. Rhyne et al sugerem que ©
mecanismo regponsﬁvel por esta mudanga de fase, seja devido ao
aparecimento de grandes deformagoes internas causadas possivel -
mente por forgas magnetoestritivas, Recentemente Liebermann e
Graham (1977) mostraram que existe uma deformacao plastica no
cristal de Dy, quando o campo magnetico aplicado na diregao ¢ va
ria entre 70 até 90 kde. 0 mecanismo para esta deformagdo @ um
entrancamento (twinning) entre as diregoes <1012> e <loil>. As
propriedades magnéticas do cristal siolpermanentemente alteradas
por esta deformagdo mecanica. Acreditam Liebermann ¢ Graham que
a forga causadora da dofOrmaqiq mecanica seja uma d1m1nui¢30 da
energia magnétiéa'das trangas (twins), as quais sdo orfentadas ,

com a direcdo de facil magnetizagado, paralelas ao campo externo
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no<1 01 0>. Uma outra possibilidade, tamb&m sugerida por estes au

tores, & que a forga de deformagao magnetoestritiva & tal que chega

a exceder as forgas elasticas do cristal,

'Naturalmente nosso modelo tedrico nao leva em considera
056 nenhuma deformagao nlastica, contudo, disouzeros o modelo de mo
do a induir corretamente as contribui¢6és marnetoelasticas do Ny,
Desta forma, acreditamos que as forgas que produzem a citada mudan-
¢a de fase, sejam de natureza nagnetoestritivas., Nosso nmndelo teﬁri
co preve cqrretamente esta mudanca de fase, Fstudamos a variagi3o da
energié livre com o campo nagnético_externo._mantendd-a termneratura
constante. Encontramos o .valor de 73 kde nara 0 camno maonético cri
tigo, isto €, o campo onde conecé é se nrocessar a_defOrmacéﬂ nl1as-
tica do cristal de Dy. Este valor esta em perfeita concardancia con
0 valpr exnerimental encontrado por Rhvie et al e Liebermann e
Grahdm. Com os dados a nassa disposicadao, coanseauirmos constatar que
esta ﬁudanca de fase e de primeira ordem. Fizemos um estudo detalha
do da variagao ﬁo canpo nmaonetico criticn com a temnrratura. fstuda
mos. tambem a variacao deste campo critico com a variacao da razio
Pg/PO, sendo Pg 0s dois primeirné_coeficientes efetivos de anisotro

pia. .

Coma dissemos, as terras raras apresentam um qrande ni-
mero de propriedades magneticas. 0s diversos ordenamentos magneti-
cos das terras raras sdo hoje conhecidos, fragas e@o estudo de espa-
lhamento com neutrons , efetuado por Koehler (1965). Resumiremos na

Fig.{1.21) os varios ordenamentos magncticos das diversas terras ra

ras,

Tendo considerado um modelo tedrico suficientemente ge-

ral como o que & descnvolvido na presente tese, (capitulo 3), pode-
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mos naturalmente imaginar alguma maneira de generaliza-lo ainda -

mais, no sentido de adapta-lo ao estudo de algumas regices de orde

namento magnetico das terras raras, Para provar esta possibilidade
escolhemos o Er para nosso estudo, Adaptando o fermalismo desenvol
vido por Nagamiya (1967), podemos generalizar o nosso modelo teﬁri

co para estudar algumas caracteristicas do Er na regido de ordena-

mento magnético nas vizinhangas da temperatura de Néel (TN = 86 K).

Nos dedicamos ao estudo das contribuigoes magnetoelasticas para a
constante elastica C33 do Er, Observando a Fig.{1.19) podemos cons
tatar uma rapida diminuig¢ao no valor da constante elastica Cy3 nas
vizinhangas da temperatura de Neel, Nosso modelo tedrico, sem a
adaptagao para o estudo da regiao de ordenamente maanético, consi-
dera como valor da constante eldstica Cyy um valor aproximadamente
constante. Podemos considerar que a constante elastica C33 e dada
como fungao da teﬁperatura, pelos valores da tangenté a curva cita
da nos pontos de a]tés temperaturas, como indicado na Fig.(5.3)l A
finalidade inicial de estender nosso modeclo para incluir um trata-
mento na reqido de ordenamento magnético, & precisamente dar uma
explicagdo teorica d@ curva de C33 versus temperatura, na regiao de
ordenamento magnético nas vizinhahgas de'TN. As contribuicoes mag-
neticas 3s constantes elasticas sdo relacionadas com certas combi-
nagées lineares de derivadas segundas da energia interna, com rela
¢ao 3s diversas deformagdes de equilibrio. Por exemplo, podemos
escrever genericamente a contribuigao magnéetica as constantes

eldsticas sob a forma

de, Aoy Sy ey e

Ac (i) U0 | DEUH=e)
J

sendo U a energia interna, Nosso programa de computador nos da di-

retamente as diversas derivadas segundas aquf envolvidas.Desta for
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ma, podemos calcular as contribuigies magneticas as constantes
elasticas. Como mostraremos no capitule 5, nossas concluscdes ted-

ricas estdo de perfeito acordo com os resultados experimentais.

Re;umindo. poderemos dizer que a presente tese tem
por motivo apresentar um modelo tedrico bastante geral e aplica
=10 ao estudo da mudanga de fase do Dy'a béixas temperaturas e ao
- comportamento da constante elastica C33 do Er na reaido de ordena

mento magnético entre 66 K ate 86 K,

26



CAPTTULO 2

ANTECEDENTES TEGRICOS

2.1 Introducio

Dentre os diversos rodelos tedricos, desenvolvidos pa-
ra estudar as prnpriedades nacneteoelasticas das terras raras, fa-
remos um resumo de apenas tres deles. 0 potivo de descrevermos
conn detathe o artigo de Callen e Callen (1965), se deve a um fato
"histérico. Foi a primeira tentativa teérica destinada ao estudo
das pronriedades magnetoelasticas das terras raras, Poftanto,'deg
te artigo, deriva quase toda a nomenclatura ¢ muitos dn§ diversos
pfohlemas envolvidos neste assunto., 0 motivo de fazermos um reéu-
" mo do artice de Freyne (19?2), se prende ao fato de.ter este tra-
balho, de certa forma, nos inspirado na busca de ur rodelo sﬁfici

entemente ceral, anto a descrever corretarente ruitas das nronrie

-

dades magnetoelasticas das terras raras pesadas. fmfora “revne,en

preca en principio a mesma haniltoniana de Callen e Callen, seu

procedimento de trabalho & diferente,

Faremos também um breve resuro do artirn de Saunthern e
Goodings (1973). fstes autores enprecam hasicamente a resr2 haril
tonfana usada por Callen e Callen, introduzindo pordim, alnurs ter

mos assocfados com deformacges anti-simotricas da rede e termns

27

incluinde contribui¢oes nao lineares nas deforracgoes da rede, ta-~

S remos uso'de alauns destes terros ao descreverros nnssa harmilto-

niana no capitulo 3.

2.2 Resumo_do Artigo de Callen e fallen

R, Becker e ¥, D8rina (1939) desenvolveram uma  teo-
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ria para estudar a magnetoestrigao estatica em cristéis.de sime
tria cobica. Hesta teoria, a magnetizagdo esta acoplada 3as de
'forma¢6es (strains) macroscopicas uniformes, através de termos
da energia livre de Helmholtz. Estes termes envolven varios
polinomios nas deformagoes, mu1tipiicados por polindrios nos cos
senos diretbres da magnetizagdo. A forma destes polindmios e
inteiramente extraida de consideracgdes de simetria do cristal.

A ordem de grandeza dos termos de acoplamento & reprsentada pe
los coeficientes fenomenoldqicos de acoplamento magnetoelastico,

os quais sao fungdes desconhecidas da temperatura.

Callen e Callen (1963) desenvolveram um tratamento -~
qyéntico para estudar a magnetoestrigao estatica nos cristais de
simetria cubica. Estes autores seguiram o caminho tragado por
Becker e Dﬁring‘(1939), acopltando porem o spin e 0os modos elas-
ticés. numa hamiltoniana fenomenologica que se espera descre-
ver da melhor forma.possTve1 0 comportamento maanetoelastico do
cristal. Neste tratamento, os coeficientes de acoplamento sao -

independentes da temperatura. . -

Como nosso interesse & desenvolver uma teoria para -
estudar as propriedades maqnetoelasticas das Terras Raras, e es
tas apresentam simetria hexaqonal; ndo iremos nos reter neste
. primeiro trabalho de Callen e Callen que & apto a descrever tdo
somente cristais de simetria cubica. Por este motivo, passare-
mos-a analizar um outro trabalho dos mesmos autores onde sao
feitas diversas generalizagoes. A mais fmportante &, poren, uma
extensao do formalismo a fim de incluir o estudo de cristais de

qualquer simetria,

2.3 Descriéio da Hamiltoniana de Callen e Callen

Callen e Callen (1965) generalizaram seu trabalho an



terformente citado, adaptando o formalismo para o estudo de cris

tais de simetria qualquer. A fim de que possamos desenvolver uma

‘teoria apta a descrever as propriedades magnetoelasticas de -

cristais que possuam uma certa simetria, devemos escrever oS ope
radores de spin numa dada combinacdao de operadores esfer1cas ten

soriais, a qual gera as representaqoes irredutiveis do arupo de

simetria do cristal estudado. A hamiltoniana que usaremos para

descrever as propriedades magnetoelasticas, deve pois, ser comple

tamente simétrica com relag3o 3ds operagdes do grupo do cristal,

Vamos apresentar a hamiltoniana do sistema sob a for-
ma compacta

¥

Hae Hoot He v Hope + Ha C(2.1).

Hoy e a hamiltoniana do sistema de spins. Mesta hamiltoniana, in-

" clue-se somente termos de troca (exchance) isotropica e a interé

¢ao de Zeeman cCom um campo externo.jHe € a energia elastica de-

corrente das deformagoes homoqeneas.j{ne ¢ a hamiltoniana que re

presenta a8 interacgao magnetoelastica responsavel pelo acoplamen-

to do sistema de spins com as defbrmacaes horooeneas. ﬂa FOpro-

senta a2 hamiltonfana de anisotropia maanctocristalina que da con
ta dos efeitos da rede cristalina nao deformada (unstrained) so-

bre ¢ sistema de spins.

Callen e Céllen trataram ﬂm como a hamiltoniana nao

perturbada do sistema._ﬂne e Ha sao consideradas como termos do

perturbacio e ﬂe.como puramente classfco, ja que ‘estavam preocu-~

pados somente com as deformagoes homoqgeneas, para as quais sdo nu

las as frequéncias naturafs de vibracao. Por este motivo, 0% ter

mos da forma(%c'c + 7 J ) » que deverian comparecer num trata

mento quantico, aparecem apenas sob a forma &(:ez , pois @, nque

€ o frequéncia natural, & nula. Por este motivo, o momento f.,
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conjugado & deformagao e nao aparece na hamiltoniana j{e.

A energia livre do sistema, obtida atraveés do calculo
" de perturbagdes ateé primeira ordem {ver Landaw e Lifshitz (1959)

pode ser expressa por meio da equacao condensada:

F= r_:n-'- ﬂe.'ﬂ- <;'L'mc>"' < ﬂﬂ.> . (2 &

Foo ¢ a enerqia livre nao nerturbada do sistema de spins, Jle é

‘a eneraia elastica. As médias estatisticas de j%ﬂe e 4{ sao fei

a
tas tendo-se em conta os estados ndo perturbados do sisterma | de
spins, que sao 0s autoestados da hamiltoniana J{m. Yinimizando a
energia l'ivre assim obtida, com relacdo as diversas deformagoes,

obten-se as deformagoes de equilibrio,.

Passaremos aaora as exnressoes analiticas mais expli-
citas de cada uma das hamiltonianas aéima consideradas, Para te-
dos" os grupos nontuais, excegdo feita para os sistermas de sire -
tria cubica, existem duas funcoes de deformacnes diferentes, ca-

da uma das quais admitindo a representacao comnletamente simétri

. - . L4} ]
ca . Estas funcoe - = 2 + + -
r; stas fungoes sao ¢ & . x vy <y e
a2 _ ., 1 a1, C e . - .
e = @, - 3@ Mo que seauc distincuiremns com o sinbalo j

{i=1,2) estas duas possibilidades,.

Sejam eE’J(i= 1,2,...n) as funcoecs de deforrmacan, que

formam as bases da representacdo I de dimens3o n. * hamiltoniana

mﬁ sera entdo escrita sob a forma

- 1T g T T | "
j{c' ‘25:2; 5 (:ﬁ’ ;z < e (2 31
T 1 _

30



j e j' podem independentemente assumir os valeres 1 ou 2. Sejam
S{‘j » {1=1,2,...n), as funcdes de soin qué.formam uma base

" n-dimensional da representacao I'. Escreveremos a hamiltoniana -

: - . . I L II I
magnetoela;tzca em duis-partes. me © me * R parte © me se

escreve sob a forma

I : — ' . s _. .._ '
. =->>58 .05 elIs iy e
:{ r JJ‘ 3 e " * -

0 indice f em S e B, caracteriza o jon na posicao f. P soma enm
f deve ser efetuada sobre todos os jons do cristal.Enm - ;e le-

vamos en conta somente a interacdo coulombiana dd camno crista-
lino com a distribuicgao deformada dos elétrons na canada 4F,

-jJ (f) s3o os coeficientes de acoplamento mannetoe]astjco. no
dendo depender da posicao ionica, se por acase os Tons nas SAao
.todos équivalentes. A hami]tonianaj[;i node seé escrita seb . 2

forma

4{— ,ZEED ({"’1)29 ]Srj (2 %)

(£ T 5y

A soma en (f,0) refere-se a todos 0s nares distintos de fons na

posicao (f,a). ﬁgi. (f,g) sdo os coeficientes fennmenolanicos
de acoplamento magnetoeladstico de dois Tons. f”‘ﬂié lavamos  orm

consideragio contribuicoes que advém do termo de troca (exchan-

qe) n3o isotropico, interacao dipolo-dipolo etc.

Ho momento nao necessitaremos da hamiltonjana jta R
portanto, somente mais tarde € que iremos escreve-Tla erm sua for

ma mats explicita.

2.4 Deformag¢des de Lauilibrio

Tendo as hamiltonianas da eq.(2.1) adquirido urma for

ma mafs exblfcita. podemas escrever a eq.{2.2) sob a forma
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F= Fr (WD« 2 FF

;“dnde FT reune as eqs.(2,3,4 e 5), isto e:

Fl=32, G 2. e el -0 8,05 el <sHind

,,,(f,g)z el <5 >
i (f.s‘) (2.7).

<A>. e a média estatistica de A, usando os autovetores da hamil-

toniana ndo perturbada. Como F e H, independem de eg'J._as de-

formagdoes de équilTbrio vio depender apenas de FL.-

Derivando 2 eq(2.7) com relagao a eE’J e desianando
as deformaqoes de equ111br10 por er J

. obtemos

2 )<5 (3‘)>+Z 6;4) <S‘nj(’-ng)> (2.8).
i, ¥ - '

5649

Para os casos em que j assune somente o valor um, po
demos escrever, dispensando a soma em j'

(2.9).

&= E'?[Z Bi<siup+ 5"(+,'é)<5,~‘"(+.e')>}

¥ (.9

Para os casos em que J assume dois valores, podemos

factImente resolver o sistema de equacdes e escrever

| -ind g-i? [C:;‘B:U") Clg Ba,('})]<5 (:") >
- f -

(2-5), 
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+ :11':2 [C:; E':G) - C:; ﬁ;;(i) ]< S:- | 2( 1) >

(2.10)

~ —~ 9 r‘ 1
s A [ehbree-cL b es)<s ko>
(£4) ' . _
1 T ~T ~ T ]
AT [caa D¢~ C: D, S‘)J <S.;n 2039)) |
(g
) ™ ™ |
sendo A= Cu Czl; - Cl'; Czr
A solugdo para e; F.2 ¢ obtida facilmente a partir da eq.(2.10)

fazendo a mudanga dos rotulos 1 e 2. Vamo$ agora considerar a
dependéncia das meédias estatisticas dos spins com a direcgdo do
campo magnético aplicado. Assumiremos que a hamiltoniana nao

merturbada,i{m, € formada de duas partes. Uma esfericamente si

metrica, que provem da intera¢ao de troca (exchanqe) isotropica,

e a outra, que tem simetria cilindrica, proveniente do campo mag

nético.externo. A parte de simetria cilindrica fica determinada,

especificando-se a diregdo do campo magné@tico externo. !Heste ca

so, tentaremos encontrar a dependencia das medias dos operadores

de spins com as projegoes deste vetor de magnetizagadc sobre 05 el

xos de um sistema de coordenadas fixo no cristal.

Consideraremos infcialmente a media dos operadores de
spin correspondente a interagdo a um Jon, isto &, < S{'j(f) >
Conforme indicado no Apendice A os operadores de spin sio comb{

nagoes lineares dos operadores esfericos tensoriais Tj:. Portan
to |

<S;nj(+)> = Z Cl.;f;-m <‘H:‘> | (2 1.
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Yamos agora reescrever os operadores esféricos tensoriais en
um outro sistema de coordenadas{s,h.c), QUe'sofreu'uma rotacgao
 :com'ré1aq5q ao sistema fixo no cristal, de modo.tal‘que b eixo
£ coincide conm a.direcio do vetor de magnetizagao. O0s operado-
res esfericos tensoriais no novo sistema, serdo distinguidos_ -
com um til, Devido ao isomorfismo, (Ver Rose {1957)) entre 0s
operadores esféricos tensoriais e os harmonicos esféricos, pode

. mos escrever

m T Sl i S m
Y, =20, (2 12)

Efetuando-se a media estatYstica, na qual, o operador densidade
possue simetria cilindrica em torno da direcao do vetor de mag-
-netiza¢io, a, ve-se que somente o termo com m*=0 & diferente de

© zerc. Temos pois
O ERCHMS RSN

Podemos ainda escrever

m - m ' -
sendo )’1 (a) = >/L (6,6), com (0,¢) determinando a direcdo do
vetor de magnetizacao, com relacao ao sistema fixo no cristal.

"Reunindo estes resultados, obtemos

U T
(SFay= <> a, " Y@

ou usando uma noiacio,mais compacta,
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(Sinj(f)>= Y7 > Kf"(&") e

sendo Kir'j(a) a mesma funcdo de a como Sir'j(f) o € de

X oY o2
sf. Sf. Sf.

+a

X F4

%y
0s resultados que acima obtivemos, dependeram total-

‘mente do isomorfismo entre os operadores de spin e polinomios -
~cldssicos, cujas propriedades de transformagao, por seu turno ,
sao determinadas pelos harmonicos esfericos. Este isomorfismo -

continua valendo tambem para os operadores 2 dois spins.

Voltemos agora as eqs.(2.9,10). Se a representacdo T
possue apenas um conjunto base (i.E, j=1) podemos escrever  a

ed.(2.91 sob a forma

El= QT w KI(R) 2 1

Se a representagdo I possue duas bases diferentes, entdo a eq.

{2.10) se escreve:

(2 5)

€% X, ) KI@+ ADmr KEA®

0s coeficientes kgj. absorvem todas as constantes de acoplamen
to magnetoelisticas, constantes eldsticas, e as fungdes de cor
relacao de spin, Estes coeficientes sao fungdes da temperatura

e do mddulo do campo magnetico aplicado. Eles desempénham o pa
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| pei'dos caeficientes fenomenologicos de magnetoestricdoc macros

c6p1qa§

2.5 Particularizacdo para Sistemas Hexagonais

Vamos agora nos'especiaiizar na simetria hexagonal e
escrever a energia elastica, eq.(2.3), sob a forma

. |~ a2 o e a PR
j{"!2="“5Cl|_('t_‘l«) + Cp & < _ + g G (€39 _

+4 C’[(e?)z-+ (e:)z] + 3 C.E [@,f)i(e:)z]_ _ (2 1)

‘ Na eq.(A.1) do Apendice A, mostramos a relécio exis-
tente entre as deformagoes de simetria.eg e as deformagoes car
tesianas. Na eq.{A 2) apresentamos a relacdao que existe entre
as tohstantes elasticas de simetria e as constantes elasticas

cartesianas. Nas eqs.(A.1,2) usamos a notagao de Callen e Cal-

len. A eq.(z.d)rfica agora escrita sob a forma

(2 17)

e 2 hamiltoniana magnetoelastfca a dois Tons, eq.{2.5), se es--

creve

+

ar 34 ~ ' - Mo wf ot c® x =
W - Drers-3 - 2By ef[ss;- 553



3"

_J.';'e G[ -j'=+ 2z Y] E[ x z+. z 1]. :
2D {e' ¥ Sf—lfr S YTy (2 15
As deformagoes de equilibrio, explicitando as represen

tagdes T', podem agora se escrever sob a forma (eqs.(2.9,10})

+ 2 ( %
™ K“ff(am 7«‘; K@= %+ 93 ( 1)
= AR 5 AT(x- ) o (2w
VK@= 27

S KEE) = 2N,

& = N K¥ )« A.zm""t D=+

= X3¢ K@) = Afoa

~0s valores de Agj estdo explicitados nas eqs.(4.19 a 25) no arti

go de Callen e Callen (1965).

Podemos relacionar os coceficientes raenctoestritivos

lgj(T.H) com os coeficientes convencionais de racnetoestrican,

Seja %% a variagao fracional de comprimento do cristal medica

na diregao (Bx‘ﬂy'ﬂz)' quando a mannetizacao esta na dirccao
52 - '
(ax.ay.nz). T e

orupo., Portanto deve ser forrmada por convenientes nrodutos de

conpletamente simétrica cor as operagnes do

a; e 81. Hason (1954). As constantes 1ndepéndentes. nesta ex-.

pressdo biquadratica s3o os coeficientes convencionais de maa-

netoestricio_.'?of outro lado, podemds calcular %} diretarente
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por meio da formula {Ver Becker e DbBring (1939).

(%:Zé,wﬁﬁfv (pove 2y, (2.20)
v -

e expressar os coeficientes e como. funcdo das deformagoes de

,.LV
simetria-ég’J. Estas, por sua vez, podem ser expressas em ter-

mos dos (ax,uy,az) e desta forma temos uma maneira de relacionar

os dois coeficientes de magnetoestrigdo.

Vamos escrever a formula de é% nos dois casos, consi

derando © desenvolvimento, até segunda ordem em «; € Bj

o= (E'é:t“‘- %‘é:-P )E’x (3 & 23 :‘;:_ é?’)ﬁ; +2,é;{3;{37
+(i@"+3L —‘:z)Fz“% 2&f (3’[’32 + 2&7 AB. (2 20)
‘f‘f‘*‘_ %_ N(TH) + 2{,; ):(T, (- L)+ 2 }:‘(q; H )(‘3;’.. ! )

e ):;(T’ H)(C)(j-— _lj)(ﬁ: 3)" 2 A (T\H) {;f(l{ ,0'1 {3 )
+ %% B, gl 22T 1) {4y, B, Bt X 5 ) (2 22)

2.6 Calculo da Funcdo de Correlacio de Spin

Van Vleck(1959) demonstrou que a bafxas temperaturas

os materiais ferromagnéticos se comportam de tal modo que

{Y, 4 THD - <Y/ (4,4, T, W) - [O‘(’f‘, H)}I%ﬂ) (2.25-)
Yo KY; (5450092 | |

A media estatTstica <ﬂ;(f;T,H)> aparece na eg.(2.13). Vemos déi

ta forma que a media estatistica dos operadores de spiﬁ a bai-
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. xas temperaturas esta relacionada com a magnetizagao reduzida.
- Conforme demonstrado por Callen e Callen (1966) a eq.-(2.23) e

uma consequéncia do teorema de Wigner-Eckart.

Callen e Shtrikman (1965) mostrafam que a relégéo en
tre (y:(fiT,H)> e o(T,H), parafqualquer.temperaturé,'é .uma
relagao universal para diversos tipos de teorias de ferromagne
“tismo, en particu]‘ér para que aqui estamos considerando, a do

campo molecular de WHeiss.

As médias contidas na eq.{2.23) poden ser relaciona-
das com as fungdes hiperbolicas de Bessel de ordem Lrd
Keffer (1955), Callen e Callen (1956). Em Abramowitz e Stegun .
(1965) encontramos a definigao e principais pfopriedadeé dcs -

tas fungbes hiperbolicas de Bessel, Podemos assim escrever:

LY TR | T (0 . o
: e T T = 1, .0 2 24
<Y, (40,00 I, (x) {"i‘f( ( )

. Para 2=1 tenmos

CYETHD - ger vy
. == (T
. <Y, 000> /

=4,(x) (2 24)
‘senda ﬁi(x) a fungao de Langevin

@)= cotg x- L (2 2¢)

o

. 0 parametro x na eq.(2.24) pode ser expresso em funcio de a{T,H},

invertendo a eq.(2.26).

A dependencia de <Ej§(f;T.H)> e <yz(f;T.H)> com a magne
tizagao reduzida, o(T,H), fof calculada por ¥olf (1957) para vi

rios valores do spin. De igua) modo, a media <Ej;(f;T,H)> fofi
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o B> T
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| | (39 (o (T.H)
2l=z ¥YO5 (1)
NS 5+ < -4>_
|7 |
NN 4
] | -
31
2 \
=
0 |

Il 8 6 4 2 0 =—q0o

Fig.(2.1) Dependéncia dos tensores esféricos <:J;(3)>
com a magnetizacio reduzida.

Ver Holf (1957) e Callen e Callen (1960)

40



célcu]ada como funcSo'de o(T H)g por Callen e'Caileﬁ'(\QGO), pa

ra valores gerais de £ mas- assumindo spin 1nf1nito." Na'Fig.n

(2_1) apresentanos os resu}tados de Holf e Callen e Callen.

a“’



2.7. Resumo do Artigo de Freyne

‘Um método diferente de tratar as contribuigdes magneto
-elasticas das terras raras, foi sugerido por Freyne {1972), embo
ra, um principio, tenha ele empregado uma hamiltoniana {inteira-

mente andloga "3 usada por Callen e Callen. Enquanto o modelo

desenvolvido por Callen e Callen inclui apenas contribuigoes es .

taticas a magnetoestrigdo, o tratamento de Freyne € uma primeira

tentativa de incluir contribuigOes dinamicas.

0 objetivo de Freyne em seu calculo era explicar uma
anomalia experimentalmente encontrada por'Long et al (1969) na
constante elastica c45 na fase ferromagnética do Gadolinio. Es
tq anomalia ndo aparece na constante elastica €qq» O Que tam -
bem foi explicado por Freyne no mesmo artico. A anomalia en

questdo € um pico invertido no grafico da constante elastica

.C33 versus temperatura, aproximadahente a 230 K. Ver Fia., (2.2).

Quando se decresce a terperatura a partir da temperatura criti-
ca de Curie (293K), sen canpo magnético aplicado, o valor da
constante elastica C33 aumenta ate atinnir-se a temperatura de

230 K, onde o .valor de ¢ cai abruptamente da orden de 27, Con

33
tinuanqo a decrescer a temperatura Cy3 ¢resce  analogamente ao
que vinha acontecendo antes de se atingir 230 K. Foi obscrvado
tambén que este pico invertido, pode ser inibido, pela aplica -
¢do de campos magnéticos altos. O comportamento deste pico in=
vertido muda consideravelmente com © uso de campos magneticos
abafixo deste valor critico, quer aplicado no ptano basal, que na
perpendicular. Freyne relacionou o aparecimento desta anonalia
em c 4 com 2 mudan¢a de diregao do cixo de facil maonetizagao,
mudanga csta que fora observado por Cable (1963), usando difra -

¢do de neutrons,

Freyne extraiu da equagdo de movimento a relagdo de
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dispersdo da onda elastica e calculou a velocidade desta, como
fungdo da derivada segunda da energia interna do cristal

U
aez3)

Freyne usou & haniltoniana de Callen e Callen (1965).
em forma simplificada. HNdo levou em consideragdao termos que
nio estivessem diretamente relacionados com o problema gue 0
preocupava naguele momento. Usou tambem a aproximagdo do can
po molecular, para desacoplar os operadores de spin na parte
da hamittoniana que descreve a interagao de troca (exchange).
Ele tratou.perturbativamente'as energias de anisotropia e de
magnetoestricao, limitando-se a um tratamento perturbativo a_té'
p}imeira orden.

Tendo calculado os niveis de energia Er“tornou-se fa-

cil o calculo da energia interna:

[

1 > E. e*" |
B Bl _ (2.26)

Freyne, através de um calculo computacional, obteve valores nume-

ricos para as derivadas sequndas da energia interna. Desta forma

pode obter uma expressao para a constante elastica C33 e comparar
""seus resultados com os experimentais. Os resultados teorico e ex-

perimental est3o em boa concordancia qualitativa.

Embora o metodo de Freyne tenha tido sucesso para o Gd,
este metodo nao pode ser apiicado diretamente para outras terras
raras. Isto acontece porque Freyne, 1ﬁtere$sado apenas em expli-
car em fenomeno particular no Gd, fez grandes aproximagoes que

de forma alquma serfam justificadas em outras terras raras.

a3
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- Fig.{2.2) Pico invertido em C33 versus T no Gadoli
nfo. + com campo maqgnético de 8 ke e o
a campo nulo. Lona et al (1969).




0 método de Freyne foi de certo modo ampliado num tra
balho de Hubbell (1973) que estudou uma anomalia de Cy3 MO Er.
‘Na presente tese estenderemos ainda mais o mé&todo de Freyne, con

forme sera mostrado no-proximo captule.
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- 2,8 Resumo do Artigo de Southern e Goodings

' Sequndo Southern e Goodings, uma descrigdo correta
.das propriedades fisicas que advém do acoplamente de spins mag
 néticos com uma rede cristalina que apresehta ordenamento magq

nético, exige que a hamiltoniana que descreve tal cristal seja
invariante com respeito a rotacﬁes'ffgidas'do sistema campo
.magnético e sistema de spins. Esta condigac, que assegura a
conservacao do momento anguliar total do cristal, pode ser sa -
' Hsfeita_construindo-se a hamiltoniana do sistema a partir de
certas quantidades invariantes, HNao @ univoca a escolha destas
ﬁuantidades. A escolha mais conveniente @ a feita por Brown

(1365) e Melcher (1972). Estes autores escolheram as fungoes

- B T
* (2.27)
H’_L R'uy HV
- sl ex du
EF“"-‘ éf‘""* 2 8X)1 IXy

Estas quantidades sdo ditas invariantes no sentido de que

'3*.3* = J.3 etc. 73,

; &€ o momento angular total do i-ésimo ion

e Rﬂvsio as componentes de um tensor que descreve uma rotagao fi
nita do meio eldstico e o campo magnético. H, sdo as componentes

do vetor campo magnético externo., E_ _ $3o as componentes do ten

sor de deformagao finita. Suponhamos uma particula na posigao
(x].xz.x3) em um meio "continuo"., Considerermos este meio sujei-
to a forgcas de deformagdo, Apos a deformagao, a particula antes
considerada passa para a posigdo (x].xz}xa). As funcoes xu(xo)
descrevem a deformagac do corpo como um todo e as nove derivadas

ax
parciais —5Y3~— descrevem esta deformagio localmente,
D

0 uso do tensor de deformagoes finitas fecito por



jSouthern e Goodings neste contexto, ndo € correto, como observou

" Donoho (1975).

" Consideremos a matriz formada belos elementos
Cov™ érv - 28,
0 tensor de rotagdo finita, serd definido por meio da relagdo:
_ N N |
{Brown (1965)) Ruv = %—,g-; (C *)#f
Segundo Brown, havendo magnetizagao, n3o se pode dis

.pensar a inclusao de termos lineares em E na definicio de ener

pv
- gia livre, a menos que nos contentamos em considerar apenas uma
distribuicao de magnetizacdo. Diferente distribuicdes de magne
tizagao produzem diferentes deformagoes de equilibrio e sonente
uma das quais pode ser definida como deformagao de ordem zero.
 Se pretendemos expressar a energia livre corretamente até segun-

da ordem em € armbos 0s termos da Ultima eq.(2.27) devem es-

R
tar presentes,

A importancia de se exigir a invariancia rotacional
da hamiltoniana foi demonstrada por Eastman (1966) ao medir as
ﬁonstantes'magﬁétoelﬁsticas de YIG e por Melcher (1270), 2o me
dir as constantes elasticas de Han na fase antiferromaanetica,
que encontraram que $eus resultados nao eram consistentes com
uma teoria que usa deformagdo infinitesimais., Os resultados des
:tes pesquisadores mostraram~-se consistentes com a teoria que

usa deformagoes finitas.

A hamiltoniana que descreve o sistema magnético de
spin para os metais de terras raras pesadas tem & seguinte forﬁa

om0 T3t gh2 TR0 3270,

{(,

fﬂ ZQJ?") + B Zoso(jh) - BGZ 10“(?‘)+O¢-6(J )} (?-. -238)

PRt
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'As fungoes Bzm sao os operadores tensoriais descritos por

'Quckmaster (1962). Estes operadores ténsori#is s30, a menpé de
foﬁstantes de normalizacdo, os mesmos definidos, na Tabela 1!
do artigo de Callen e Callen (1963). Somente os dois primeiros
- termos na Eq.(f.ZB) sdao levados em consideragdo na Hamiltoniana
. de Callen e Callen (1965) descrita na sec.(2.3). Os termos en

o L0 y .
‘volvendo 82.84 e Bg descrevem um campo cristalino com simetria

]

axial, enquanto que os termos envolvendo BG

descreven um carpo

¢tristalino de simetria hexagonal,

0s termos magnetoelasticos de interagdo a um ion sdo
da forma

oz S eeiGm - m SIS

i

- M D AEGO, I e G GY) )

 '— ..M.Z,_> {E O (J‘") : d‘z(}’l‘J}

T < T A, Tx 1 N P
N#Z{E' Cpe (32) - B, € (77) } (2.29)
Nesta expressao ndo levou-se em consideragao termos em £ = 6 ¢
alquns outros para £ = 4, Os operadores Oim sdo rclacionados com

0s descritos ﬁor Buckmaster{1962), por meio das rclagoes
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o~

,t = Z(O.lﬂ+ O,[ m)

2t (Olvu ' 4--")

fﬂa eq.(2.29) os indices a, € e y referen -se a certas combinagdes

(2-30)'

Ede E“v que se transformam_de-acordo conm as representacoes irre-

fﬁutfveis do qrupo pontual 6/m mm . Estas combinagles sio:

En+ B+ E.p
| '
Eq'.,:= Ezé- 5' Eq"

B S ' o
o o ET: z( | SN E),)) :
(2 3p

'
2= E:xy
. € . :
Eﬂ = E&;
€
ES- E.x

As constantes de acoplamento na €q.{<2.25) sao rela-
.cionadas com as correspondentes constantes de Callen ¢ Callen

(1963) por meio das expressoes

#3o consideraremos em nosso resumo oS termos magnetoelasticos de
‘interacio a dois Tons.

Yendo nos assequrado da completa invariancia rotacio
'nal,'podemos agora voltar a escrever nossas expressges em termo

dos operadores usuais de spin J‘_q as seguintes fungoes de defor
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éc&es inffﬁitesimgi;;;_
€P,=§@§‘: +%;s.: ) e o (2.32)
- L@e-RE) e
;g fazepdo usq da aprqxiﬁaqﬁo |
R,,,\,:" éﬂf-'-w‘u" : - . .(2.34}

;Neste*caso, alen dos termos'usuais;_cqrrESpondentés'Ss eqs.
+ ¥ : - . .
{2:28,29) com J; substituido por J; e Eﬁr

substituido por ¢,  ,
‘obtemos os seguintes ternos lineares em w

pv °

BrwE DGET) +VE By WS 3 (G
| ’ ':t.'. i . .

-+'2~J§' Bywy S(10y )+ 2V7 B w 5(——1’5") -
: 4 4 4 4 7 £ ~4f _
L o L |
. + i 9 - -

H2 B W (0, ) + Va2 B w5 0,)

_ - g el

- NG 7 ~ . - Jeé6 Eb S N+-_
12 Bc.wz'Zo“ v 2v3 BT, %(L as)

23 B s 383 BREE
Estes termos, ndo foram levados em consideragiao nos trabalnos

enteriores. Eles envolvem rotagdes do-meio elistico. Southern

e Goodiﬁds m6stE§f5ﬁH§ﬁé:estés'termos ten efeitos diferentes so
L o s ':_;j;‘:_ Hj;i SiTS :,;: S o . .



~bre ondas transversais que se propagam em diferentes diregoOes

‘num cristal. Termos de segunda ordem em €. ® y Podem tam

w
P
- bém ser Tevados em consideragdo. Por exemplo, na regido para

magnética termos quadraticos do tiqo 5:2

¢0es nas constantes elasticas longitudinais,

d3o origem a modifica

2.9 Consideragoes Gerais

Do trabalho de Callen e Callen adotaremos a hamilto
niana e grande parte da metodologia de trabatho. Do artigqo de
Freyne‘usaremos e generalizaremos o método de.cilculo.Do trabg
tho de Southern e Goodings consideraremos os terros anti-sime-
tricos e de orden superiores o0s quais nao aparecem na hamilto-
niana original de Callen e Callen. O desenvolvimento nestes
trEs_traba]hos ¢ equivalente a uma teoria de perturbacio de
prineira ordem . Em nenhum destes trabalhos ¢ feito um desen
volvimento correto ate segunda ordem, ndo obstante Goodincs

{1977) tenha tentado recentemente um tratamento neste sentido.

Noﬁsd interesse é.obter uma hamiltoniana a mais COR
pleta possivel embora em nosso calculo numerico nem Sempre usa
reros’ as contribuicﬁes de todos os termos que serao explicita -
dos no capitulo J. Uma das partes importantes de nossso traba-
lho subsequente se refere ao calculo de derivadas sequndas de
alguns potenciais termodinamicos (especialmente da eneraia inter
na). Num tratamento perturbativo até primeira ordem estas deri
vadas seguhdas com relagdo as diversas deformagocs sdo todas nu
las, Uesta forma tambem Serao nulas todas as contribuigoes mag
néticas as constantes elasticas. Para que se possa calcular as
derivadas de segunda ordem de qualquer potencial termodindmico
com relagdo as deformagdes, este potencial deve ser calculado

corrctamente-até segunda ordem nas deformagdes quer sim@tricas



ou anti-simétricas. Para isto devemos escrever corretamente a

hami-ltoniana até a segunda ordem nos termos de deformagao e

consequentemente os niveis de energia devem também ser calcula

dos pelo menos até segunda ordem.
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CAPITULO 3

DESCRICAQ DN MODELO YEORICO

3.1 Introducao

Entre os diversos metodos aproximados que existem (Cal-
len e Callen (1965), Southern e Goodings (1972), Brown (1965) .
Dohm f1975),para se obter informagoes sobre as propriedades nagne
toelasticas dos cristais de terras raras, optamos por.um procedi-

mento analogo ao sequido por Freyne (1972).

Nossa preocupacdo inicial, contudo, foi procurar dar
uma 'solugao bastante geral e a mais completa possivel, de rodo a
-podér enquadrar dentro de un me§no esquemna tedrico o maior nimero
possivel de propriedades magnetoelasticas de todas as terraé ra-
ras que nos interessem estudar. As interagdes magnetoelasticas en
materiais de terras raras provem essencialmente de duas fontes. A
primeira & uma interacdo devida -3 dependencia da interagdo do can
po cristalino com as deformacdes da rede ¢ a secunda © ura interi

cao devida a dependéncia da eneraia de troca(exchanae) com estas
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deformagdes. A interacgao do campo cristalino, considerando un ion,

eq.(2.17), e facil de ser tratada aracas aos esforgos de Callen

e Callen (1965}, embora trabalhem eles senpre com a aproximagdo de

bafxas anisotropias. A interacao envolvendo dois {ons, eq.(2.18),

como & de se esperar, e nuito mafs dificil de ser trabalhada. Quan

do se pretende obter resultados numéricos, deve-se fazer aproxina
goes a fim de desacoplar os operadores de spins. Desacoplarenos -

estes operadores por meio da hipotese do campo molecular, como

mestraremos a sequir, Os operadores de spin que fremos usar s$3o os



_....__._.__...-...__

-

operadores esféricos tensorfais usados por HWatanabe (1966). Apre-
sentaremos no Apéndice C estes operadores, com a notacio que usa-

‘remos.

Muitas das consideragdes te&ricas aqui discutidas,prin
cipalmente no Que concerne ao Dy, foram j3 apresentadas por 8.,

Kale (1376) em sua tese de doutoramento.

Antes de entrarmos em maiores detalhes, vamos justifi-
car o uso que farémos da hipotese do campo molecular. Dito en
poucas palavras, a hipotese do campo molecular de tleiss, postula
a "existéncia"de um campo cristaline médio, responsivel pela ori
entagdo expontanea dos momentos magnéticos. Apesar de esta hipd-
tese ser rigorosamente valida apenas quando se faz a aproximacgao
de que a 1nterdc50 entre os spins ter alcance infinito, ela nos
_dE una das coisas mais importantes que se pode esperar de una
teoria que descreve estados madnétiqos. Ela prediz, (embora qua
litativamente), o fenomeno de nudanga de fase. A hipotese do can
po molecular e ainda a mais importaﬁte teoria para as necessida-
des de discussoes priyicas, de nuitos'tipos‘ﬂe comportamento mag
nEticp. Muitos sao os resultados experimentais que sao descritos

e comparados com as previsoes desta hipotese,

Embora em nmuitos aspecfos limitada, existemn alauns ti-
"pos de aplicacdo onde a hipotese do campo melecular de fato nos
da rgsu]tados espetaculares. Por exemplo, na predicao da depen-
dEnéia da anisotropfia com a temperaiura, na naanctoestricao, che
ga~se a resultados quantitativos numa pxcelente concordancia con

os dados experimentais.Holf(1957) ,Rodriques et 3l1(1960), Callen
e Callen (1963), Callen et al(1963).

Num trabalho de Callen e Shtrikman (1965) estd justifi
cado o uso da h1p3tese do campo molecular na obtengdo da relagdo
dos momentos d¢ ordem n do operador J,, isto @ <(\Iz)">. com ©
primeiro momeﬁto do mesmo Operaddr. No decorrer de nosso trabalho,

usaremos muitas vezes esta relagdo.
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3.2 0Obtenc2@o da Hamiltoniana

| Considerando tbdo$.fons magnéticos de um dado cristal
cono equivd1entes entre si,podeﬁos_pensar em escrever a hamilto-
niana que caracteriza as propriedades magnetoelasticas do cris-
tal, como composta de N hamiltonianas, cada uma deﬁtas descre -

vendo as propriedades de um YTon. Seja

Hom e S S S T+ 42 G 1

esta hamiltoniana para um Ton. Escreveremos a seguir cada uma des
tas hamiltonianas do segundo membro, indicando a simbologia, que

sera adotada em todo nosso trabalho subsequente.

Consideremos a hamiltoniana de Heisenberg

— —22 J{JJ J : (3.2)
u-;

sendp-(Iij a energia de troca (exchange). Podemos naturalmente -

escrever (3.2)_sob a forma
Hoem-22.(33,3)-J.

'3 ; & o momento angular total do Jon {. Infcialmente vamos levar
en consideragio apenas a troca isotrdpica. Por outro lado vamos

fmpor a invariancia translacional de J i

Usando a hipotese do campo moiecular, podermos assunir
que cada J ; pode ser substitu{do por seu valor médio < J 4P

demos desta forma escrever



Z -——*<§J‘,J>=aém(+’).,.,. BRCE
Assumindo que num dado cristal todos os 7ons magneticos

530 equivalentes, podemos escrever-a magnetizacao para h 1ons sob

A forma

s .
M=Nrw--g’u.,gJ; --gNwT e

sendo u o momento magnetico de um 1on,_g o fator de Lande e ug 0

maqneton de Bohr (ug= EHE"“)

Desta forma, usando esta ultima expressio, podemos es-

crever a eq.(3.3) da seguinte maneira:

ZJ‘-,JJ-» JNT, = - b 57,

i — . . - . -
M. sao proporcionais, isto e

Veros assim que. (ﬁ )mol e ¥

— — .
(HILmﬂﬁ 1.03 R EREE

sendo Si a magnetizacao'(reduzida) no Ton i, devida aos dermais -

fons 'do cristal, i.g, g,= ﬁi/Mo; sendo M_ a magnetizacido de satu

ragao.l @ dado pela expressio:

- 2M Ty _
T IR | (3 ¢)
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I e"chamada de constante de campo molecular ou constante de Yeiss.

Podermos entao, através da hipotese do campo molecular,

linearizar a hamiltoniana de Heisenbern escrevendo-a sob a forna

j‘lcf’ dps M. 3 3 (37




Ate o momento temos considerado apenas o termo de tro-

:_ca'isotrEpico. Calculos efetuados por Kaplan (1963), e Specht

(1967), tratando a interagao de troca de Ruderman-Kittel-Kasuya-~

Yoshida em perfurbagio de segunda orden, mostraram que pode exis
fﬁr uma contribuicdo anisotropica apreciivel ao ternmo de.troca

{exchange) nas terras raras. Até recentemente, ndc existia nenhu
ma evidencia experimental da preseﬁca de terros anisotropico. A
primeira evidéncia experimental se deve a Nicklow et al (1971) .
Estes autores encontraram que o espectro da onda de spin poderia
corresponder ao resultado tedrico apenas se a contribuicao aniso
tropica ao termo de troca (exchange) fosse fungdo do vetor de on

da.

Posteriormente, Jensen et al (1975%a,b) e Hounann et
al (1975) encontraram evidéncia da exist@ncia de uma pequena con
tr%ﬁufcio anisotropica para o terrio de troca no Tb, “icklow et
al (1971) obtiveram resultados prelininares que indicam estar a

anisotropia de troca do .')y intermedidria entre a do Er e Th.

Por estas consideragoes, incluiros em nossos calculos

a-contribuicdo anisotropica do terro de troca, ermhora Lindaard -

{1976) tenha mostrado que a dificuldade de toncordancia dos resul

tados de ondas de spin ndo se deve Jd ausencia do termo de tro-
ca anisotropico na haniltoniana., Lindgard, por outro lado arqu -

‘menta, que ¢ tratamento usual de anisotropia correspondente a un

fon est3d errado. Tratando esta enerqia de anisotropifa corrctamen

te, ele obteve boa concordancia entre a teoria e a cxneriencia ,
sem considerar o termo de troca anisotropica,.Em todo caso, nonde-
rfamos mostrar que a contribuicio do termo de troca anisotrdpica
em nosso calculo € muito pequena, Por este motivo n3o alteramos

0 programa de computador,
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“Para a troca anisotrapica,”-consideramos a faorma mais -

simples possTvel

(% |

e

J{..; =-2 K‘-J' (3 J.z J,-.""' ji':]: ) (3 ¥

Tratando esta hamiltoniana tambem dentro da hipOtese do

;fcampo molecular, temos
= dpeT, D (399,33 3)  ww
- 4 . ’

Iy & a constante de campo aolecular correspondente & troca{exchan
ge) anisotropica.

0 seguhdo termo da eq.(3.1) corresponde a interagdo de
Zeeman, isto &, @ a interagdo do momento magnético 1 de unm fon,
com um campo magnético [ apticado. Poderos entao escrever

-j{ —_ fr. ;r - ' - {3.10)

=

. Sabemos que o momento magnético estd relacfonado com o momento an

gular total, por meio da expressaq:

- — — .
JL= Y-an-e—-gffu.J (19
sendo y o fator giromagnetico.

Juntando as eqs.(3.10 e 11) temos o termo de Zeeman es-

.¢crito sob a forma

j{ = gﬂajg | (3-12)

Z



j{c na eq.{3.1) representa a ham{ltoniana correspohdente a'eneg
- g1a de anisotropia do cris;al.'Este fermo caracteriza a {ntera-
__gio;eietrostitica da distribuigdo de cargas eletronicas da cama-
| da 4f de um dado Ton, com o campo (elétrico) cristalino, forma-

do por todos os demais jons da rede cristalina em estudo.

A forma final para & hamiltoniana do campo cristalino

serd dada pela expressdo (Vef.Apéndice B)
=P @d+% /@~ P' )« Bq 3 (31

(Qi s30 os operadores tensoriais irredutiveis, dados no Apéndi
ce C. P 2 sao constantes fenomenologicas do campo cristalino .
Normalmente estas constantes sao determinadas experimentalmente,
pois os cdlculos tedoricos sdo sujeitos a grandes erros devido
—principalmente as dificuldades de incluir devidamente nos calcu-
los o efeito de blindagem dos e16frons de condugdo. '‘esmo oS va-

lores experimentais estdo sujeitos a grande margem de erro, como

‘observaremos oportunamente.

Os-termos em P;. Pg'e Pg, na eq.{3.13) descreven a ani
sotrop%a uniaxial, engquanto Pg se refere a anisotropia basal.Com
excegao feita para o Gadolino, a eneraia de anisotropia nas ter-

_ras raras é predominantemente causada pela interacdo a um ion. A
anisétropia basal e da ordem de 100 vezes menor do que a aniso-

tropia uniaxial, Esta e da ordem de 23,2 a 116 K/ion.

I
Vamos escrever ﬂ'ne de maneira mais aeral do que a con

siderada na Sec(2.3). Podemos genericamente escrever este termo

sob a forma

Wem T T S | T

.
[P L Ar—



G A
me

momento anocular total de ordem £, provenientes da deformacio da

- Nesta equacao, cada parcela da forma inclui overadores do
rede cristalina. Para a simetria cristalina que estamos consiran’
do, isto @, uma rede de estrutura HCP de uma terra rara, o termo

com ¢£=2 tem a sequinte forma:

T,2

rrd>

- (Bt BT )Q) - BT L SR,

- Be'?(efQ;,(f) r el Q:,('f) v Ve (9, QI(GT) ~+

W,;Q;,T)) B+ (Hermes de wrdeme s perice om
efe w,) | N PR

A relacao de'muv com as defonrmagoes da rede esta definida na enq.

(2.33), nue reproduziremas anui nor comodidade

w,,= ,%@JL‘K - %Lt_v ) )

OXy ANy _
Trata-se de um tensor anti-simetrico de secunda arder, que carac
teriza a rotacao do sistema campo rannético e sisterma elastico
Ha eq.(3.1b); coeficientes ﬁ?'z_ sao as constantes rannetcﬁliqti
cas de aconlamento de senunda order. Fstes coeficientes nrover
de termos lineares na deformagadao (strain) na expansan da intera-
¢do do campo crista1fno com as cdeformagoes da rerfe, 7 constante
Pg, juntbmente com 0§ obcradores.Qz forar j3 definidos auando u-
samos a eq.(3.13). Os terros de ordem superinres em —Je ..  na
eq.{3.15) envolven tathm ns operadores tensoriafs Q? Qque prover
de iermns quadraticos e QQ'ordem superiores nas deformagones na
expansdo da interagao do campo cristalino com as deformagoes da
rede, Hao explicitarenos estes termns no dreeente trabalha ,Estes
termos contudo, poderio dar tnntrihuicaes importantes e exnlicar

-eventualmente alguns efe{tos macnetoeldsticos.
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Como ja observamos na Sec.(é;S). os termos envolvendo

o tensor de rotagao, Byy foram aqui acrescentados devido as ob-

se;yacﬁes de Southern e Goodings {1973) de ﬁue tais termos sao

necessarios e que poderdo dar efeitos maonetoelasticos ohserva-
veis, Estes termos devem aparecer apenas em problemas envnlven-
do efeitos magnetoelasticos na propanaciao de ondas elasticas de

deformagao, polarizadas transversalmente.

Péra podermos escrever a hamiltoniana J{{ :‘e. (en.
{3.14)), numa notagao de teoria de.grupo, devemos classificar -
os harmonicos esfericos de orden superior a £=2, de acordn cor
as.representaQGes irredutiveis nas quais eles se transforram{no

caso presente as representacces do orupo 06). Isto torna-se fa-

¢i1 usando as tabelas apresentadas por Bradlev e Cracknel1(19872).

Podemos entao escrever (ver Kale (1976)):

14 ' -
17 - - (prems B el)QIT) - 81N QLT) - el )

-Bt"(efQ‘;(?)-e:QfH(?))— B€*( (e Q (f)rc (?))

2
+ kzoP:((‘szQ;'(f)* CL"IBQ,;; (j))) "*“’(lc‘l’nl(,‘s (](-
ur(’can Sufera'or - @*.r‘j c ('O)Jv) (j- 1¢)

1.6
ﬂ-.l. - (Bqﬁef" B CM} Q, °@) - B’r ‘(e ch('f) e Q”( f))
-BlETQUT) - ] QT - Bf"&‘fQE,‘j' )R
- B ef Qi -t QD) (B e 855 ) Qul (5
$VIE R0y, QLTI+ 0, Q0 D))~ 2 4w, ;Q;,(i‘) - s QD)

- 12 r:(duQ“‘(j’] - (.{en-.cn; orJem Surr :-m E;*‘r',c Q}ﬂ’)

(3]



‘Devemos anora apresentar a formula explicita para -

11
‘me’ _
miltoniana que descreve a interacdo maonetoelastica corresponden-~

Vamos escrever uma expressio fenomenoloaica para esta Hha-

62

te a dois Yons. Hesta hamiltoniana s3o incluidos termos de intera

¢ao das deformacdes com a energia de troca {exchance) isotropica
e termos representando a dependéncia da deformacdo com a troca -
anisotropica., Vamos em seouida escrever esta hamiltoniana, levan-
do em consideragao anenas o desenvolvimento até 2=2, consideran-
do apenas termos lineares nas deformacodes e nSo.incIuin#o termos
dependentgs do tensor de rotacgao MUQ. Faremos uso tamhém da hipo-

tese de campo molecular. Nesta forma noderns escrevar:

9

Ir - ol ™, e - -
Jo= J@fem arre) a3 - J@ers 6 x5, F F)
- ¥
- TG )(3,0- 5,5) r (3.9, T, )}

2 < e :
+JGT €I, 0 Lo ) F € (Gg+ L o)} (3. 15
Nesta eouagao , os coeficientes GE’J san relacionados com os coe-

ficienteg Dzj'usados na en,(2.18),

Nos falta agora escrever exnlicitamente a hamiltoniana
4{0. Esta hamiltoniana representa interacoes purarmente estaticas.
Além das parcelas apresentadas na eq.(2.16), vamos incluir ter-
mos «de terceira ordem nas constantes elasticas. {ver Huntinoton

(1958), Ponderfarmos entao escrever
| ~¥y oy x X, X | L SN
ﬂe“ 2 Cu:(( C)rCuevey s 3G, (Q:)a
. T 2 RN f 2 . a2
+3C{@T) - (@l) }+ zF{ef)+E&f) )

+-—ZC“Jke~eeL - | | - (3'.. 19)



A parcela correspondente aos termos de tercerra ordem, adaptada

para a sinetr1a das terras raras, pode ser escrita sgb a forma

Ar® { 3 2 3 2 3 2
ﬁmz{c...(e;»fze,.e&-fe.e‘ t 3 )T
.z 2_ 3 2 3 I
C(3Cer3a e 5O - TS <)

. .3 Z s - 3 F
+C,(3ele,+ 36, T ) C,(feeey- T <)

&2
+Cl”(3e‘ +3€ e,)w—- C‘|”(3€,€‘ +36, G - 36‘495.6‘)
3 (. (:2
Cus(Beres v 30,0) 1 366, )* C“?(e €% 2
., Ky ; .3 L2 'Aa
"41-‘-‘:’#6 )+—Q’U €y + C;#(jej‘:?{"B'%ca )} (3 Zr‘)

Na representagao do momento angular ondeJ; € representa-
do por uma matriz diagonal, Jy e repfesentado por urna matriz cujos
coeficientes sio complexos. No intuitd de evitar o uso de matrizes
_complexas no computador, resolvemos trabalhar no plano XZ. Com is-
to nid poderemos estudar, por exemplo, a componente da magnetiza -~

.¢30 na diregao do eixo Y.

Para cada elemento que quisermos estudar, podemos calcu-
lar os operadores Q%.(J). Qg (3)..., que sao representados por ma-
trizes de ordem (2J+1) x (2J+1), sendo J o operador nomento angu -

lar total, representado ;ambém por uma matriz de nmesma ordem,

E importante ressaltar que a hamiltonfana que usamos ,des

creve somente o mais baixo nivel em J, e que nenhuma das finteragodes

que constderamos e capaz de passar para niveis mais elevados.



Aot

‘consideracao o desenvolvimento até 1-2 na eq.(3.14). Esta Timita

“Nossos calculos numéricos serdo feitos levanco en

¢30 esta vinculada unicamente ao restrito conhecinmento gque se
‘tem das constantes magnetoelasticas Bg'g. Para t=2 necessitamos

do conhecimento de dez constantes maanetoeldsticas - (incluindo

I1

me) + Incluindo os termos em =4 e =6, teriaros -

aquelas em
umas quarenta constante magnetoelasticas. Mesta esnerar que as
1.4 J 1,6

contribuicoes das hamiltonianas e e

- . - -
me nao seiarm imnor

tantes,

Em nossos calculos numéricos ndo levaremos enr coﬁsi-
'deragio a parte da hamiltoniana d{e que denende das constantes
e}isticas de terceira ordem, fo que tudo indica, nao forar ainda
medidﬁs as constantes elasticas de terceira ordem para as terras
raras. Existe poréem, um calculo teorico, devido a Parmii (1275},

para as constantes elasticas de terceira order para o [r,

*x R
Milton Torikachivili em suas experiencias co~ o

Térbio, encontrou uma depencéncia aﬁamala das constantes elasti-
cas C44 e C66 com a diréqSo de aplicagao <o carno marnético no
plano basal. !ta tentativa de explicar teoricarente este comporta
mento anomalo, incorporau um terro incluindo cnnstantes etasti -
¢cas de terceira ordem., 0 ajuste que ohteve concorda hastante bem
com seus resultados experimentaic. 0 termo que ele inclui conten

do as constantes elasticas de terceira ordem estdc dentro da or-

dem de grandeza dos valores citados por Pamji nara o Frbio,

*
Comunicagdo privada.
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Com o objetivo de simp!ificar futuras citaqoes. vamos es

Lrever ; ham11toniana tota] que usarenos - .

1[ X1 ‘a(” °‘¥)Ja' + ?Fx(“ *‘_.z- ) J‘."'.-'-

| +g,u,r(za3 -6 L)+ Q z(j")+ P QT
CRQUD QLT (BYeY cBrte) QL)

- 57?_§fQ;G) - B**erQi )+ Jo. {(G a)ed

'...(.G:‘-?' sz) et & T}J +Jo, {(Gl' | fz)e‘,*

F*(G +QC:2)6°‘}J * J{e

Escreverehos esta hamiltoniana nais uma vez en forma sin

p11f1cada Sejan

=*(B“2ef+8““e J

B=- B e

. c--Bef :
D-- B7ef . | ) S Be
E-- B¥ &S |

. -P= (Gd,o_ G«.z) E’“*‘(Gd'o—G;f’?) E‘:'\‘- G.:T'z(:';-f
Q (GdﬂzGotZ)e +(GQ 2(-“’)(,,“

(3 21)



Levando em considerag3o a interagio de troca anisotropica, podemos
escrever r.er, da eq.{3.21) como sendo [ = I'-I'; e I, =T+2r,. Se-
jagLo a hami}toniana nao perturbada_do sistema. Podemos:pois-es~

crever

1[ (¢t Moo +1>Jc,}3x

{gh, H,r>2T )0, + QJO‘}J‘ +(P +A)(.., (3) " (3-23)

+BQUG) + YR/ + _P._, Q“(_J)

Nesta expressao ﬁ P e ) s3o dados pela eq.(3.22) usando poren,as

deformagoes de equilibrio.

- A hamiltoniana perturbativa serad escrita sob a forma ~

'm'l ’ : X '
. =A@+ BQLD + €QP+ D Q)

+ EQuI+ TS PR+ JaQ T, 2w

E conveniente salientar agui que estamos usando dois conjuntos de
constantes magnetoeldsticds. Um primeiro conjunto aparece en J{ °
(eq.(3.23)) e @ caracterizado pela magnetoestricdo estatica. 0 ou-

tro conjunto corresponde 3 parte diniamica.



3.3 Processo de Autoconsisténcia

Em nosso modelo teorico, fhzemos uso de muitos para-
metros. Isto pode ser confirmado observando a eq.{3.21). Alouns
destes parametros, principalmentg Te Ty Fg e P2, #50 ajuﬁtados
inicialmenté de modo que se obtenha na reaiao paranagnética. 0s
melhores valores para as temperaturas paramaagneticas de Curie e
as curvas de nmagnetizagao reduzida versds temperatura, para di-
versos campos aplicados.

Para todos os elementos que eétudamos, encontranos -
na 1{teratura valores para P9, Pg. Pg. Pg e algumas outras cons
tantes. E 17¢cito ressaltar mais uma vez que quase todos es-
tes parametros sao determinados com uma arande rargen de erro -
experimental. Isto explica a grande discrepancia de valores a-~

presentados pelos diversos arupos experimentais. Para isto bas-

ta comparar os resultados obtidos por Bhyne (1973), Fereon et al

— —p—

— e

(1970), Aleonard et al (19€9). Por este motivo nao hesitamgs en
fazer modificacgoes nos valores destes parametros, na tentativa

de obter boa concordincia de o(T,H) e @ e &

) -~ 1
N %y €07 O resulta

dos experimentais. Apos este ajuste inicial, nao modificaros -
mafs os valores das constantes que alteram a maanetizagdo redu-

zida e as temperaturas paramagneticas ce Curie.

Atraves de nosso proqrama de computador , efetuamos a
‘diagonalizacao da hamiltoniana (3.21). Obtivemos desta forna 3
autoestados {n> e os autovalores En. A partir dai, poderos cal-
cular, as componentes da magnetizacao reduzida, por meio das

- expressoes
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" : 2{1&{1&‘ "-> e"}’(' E“/“T).
e . .

x ' J'z,
) (3.2%)
_ Z(nljzlfl) ("‘x?(“En/'T) ‘
%= TJZ
sendo
Z= > exp(-Eu/T) (3.26)

a fungdo de partigdo. No intu¥to de evitar complicagfes nu uso de
nimeros muito peyuenos ho computador, ja considerarmos a hamiltonii
na {3.¢1) dividiga pela constante de Boltzmann., Portantv, a nossa

unidaue de energia € h/ion.,

¢

Acontece que inicialmente ndc conheceries os valores -

de o, e <, que deverao entrar na hamiltoniana (3.21). Por ecste

motivo resolvemos autoconsistentemente nosso problema, de modo
";-. d it 1 + T . RO B

que 0s valores ce o, e g, contidos er Hx Ty 9y e, s 7y

sao determinados pelo. computador, de tal maneira cue coincidam

corl os-valores calculados atraves das eqs.(3.25%), dentro Jdeo uma
3 -10

precis3o previamente estipulada (10 Y. Anos encontrar

a 10

esta precisdo o sistema sai do cicle de autoconsistencia.,
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.'3.4_néformg§6es de Equilibrio

_ Nosso 1nteresse € voItado agora’ para a determ1nagao das
gdeformaqoes de equi]1brio. Sob 2 acao apenas da energia magneto
 e1ast1ca.(que e caractertzada pe1a gq.(3,1). ex¢luida a hamil-
‘tonfana.esfitica J{e),.o cristéf'se defbfﬁaria indefinidamente,.
Acontece porém, que esta enerﬁia maonetoelastica & contrahalan
cada pela enercia el3astica nroveniente da hariltoniana JLP. he
vemos agora determinar os valores das_ﬁeformacﬁes que_nernitem_
o equilibrio destas duas aq6es;” : _'

A express3o para a hamiltonjaﬁé..q{e é dada na eq.
(3.19). Vamos escrever acora a relacd@o entre as cnntantea-e]ii

ticas de simetria e as constantes elasticas cartesianas. Temos

"(Donoho(1975))

o | _
C“=='§'(.?C,,+ 2C,; ~ 4¢, *‘C“)
X _ 1z '
C "5(*(-!1" Cl;a"' Clj_'. C:U )

t2

{ /. '
Co=75(Cur Cu- 4cyr 2¢,,) (< 27)



As deformacoes de simetria estao relacfonados com

as deformagoes cartesianas da seguinte maneira (Donoho (1975))

e‘,"= Ere* €y+. €,
€= 3€,-

€
ez“ ezz* ez:!.

. _' ' A energia livre de He]mhd!tz e dada peld exbressio

== T3 explE, /T) (20

As deformagGes est3o contidas na expressio de E,- A condicdo de

equilibrio € obtida pela relacao.

isto e,

+
4

e .
%Z 2Ex &°F - (3.30)
n .
Yamos inicialmente fazer o calculo analitico destas

derivadas. Na realidade escolheremcs uma delas, por exemplo -

3F_ , as demafs seguem do mesmo modo. Com vista na eq.(3.22), |
3e] | | '
podemos escrever



n

_‘if'-*ar: 2FaA L DESP , DF2q 'g
&'?Ef' 13A1363 iaP‘Ben ?ﬁa EE“-* C;,G? + <3=

aE __=__ BU,Z'\F-_._ (Cﬁlﬁ Gdt,z) JC" ___ *”(G ’)6‘!’2)50'
aef ’ "‘-:'

+ el + C,2 ey - | (3 31)
De um modo inteiramente semelhante obtemos as derais deriva-

- das de F com re1ac50 as outras deformacaes.

Para tooos ‘08 elementos que estaﬂos interessados
'estudar vaie a condicao r >>C]2 (Por exewnlo. nara o0 :'bfﬁ
 temos, ]1-98050 K/ion e C]2=942 K/1on) Pnrtantn as Aefarma
~goes de equilibrio nue nos interessam calcilar se escrevam -

'inediatanente

_ ‘ <t~ ‘\F‘ o~ Y, - oF

O A LAC SR G LR R CheEShO
' "'I‘ . ' "‘-‘? )F' F - 3 F-

e T g I

é'r _ f { B’?,Z F+ ]'C ;, a‘:'

R 2B 2 oF

ce_ 1 oger OF | | (s
(.2 C-(-" B SD ( )

A titulo de exempla, varos considerar sumariarente
o calculo de Jk Considera-se a hamiltaniana dada na en.(3.21),
diaaonaliza-se¢ e calcula-se o valor de F por meio da eq.{3.23),
Faz-se F=F . Na-se um acréscimo 3 hamiltoniana anterinrmente

calculada, de modo que

A= #e SR



Diagonaliza-se esta hamiltoniana e através da eq.{3.29), ob;ém-

_ge um novo valor para F. Faz-se a operagao

-5
J .
sendo § muito pequeno {&- IO'GJ. esta expressao se aproxing bas

tante de %;. Procede-se de fgual modo para as demafis derivadas.

3.5 Correcdes de Primeira e Sequnda Ordem para a Enernfia

Grande parte de nosso interés;é'futdrb;festi ligado
ao calculo das derivadas sequndas da energia intefnd con refacio
is diversas deformacdes. Veremos que as contribuicﬁes nagneto-
e}isticas as constantes elasticas estdo relacionadas con cdnvé-
nientes combinacoes destas derivadas secundas da energia infer—

na.

- ’ 0s autovalores da hamiltoniana ndo nerturbada,

j{uln>-—- onn) (3 33),

330 lineares nas diversas deformagoes, como facilmente se pode

observar. Para que possamos ter derivadas senundas diferentes

de zero, devemos calcular perturbativamente até seounda ordem as

corre¢bes para os autovalores de}[o. As corregoes de prineira e se-

gunda ordem sdo dadas respectivamente pelas exnressaes

(in")

El= <l A1y

(3 34),

E.. - 2 P > om0

” Eu-Ea
Lt A . .
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Dada a mu]t!plicwdade de narce!as aesta hanlltnnxana

IVer defin1qao dos operadores Q..(j) no apéndice C) & de se espe

rar que a expressao ana11t1ca para E' sega hastante extensa._' A

expressao anal1t1ca para E“ e entao umas quantasivezes na1nr.ﬂan o

reprodu21renos aqu1 estas exuressoes.'"

'3.6~2§rivadas Senundﬁs'de Potenc{ais Te?ﬁadininicbﬁ;

_ﬂoésé tarefa anora constitui um dos pontns pentrais'de
todo nosso traba]ho,'ppis os resultados tedricos aaui ohbtidas, =
Quando convenientemeﬁte naninu1ados,_nos ﬁerritirﬁn comnaracoes
diretas coﬁ-resu1tados-exnerimentais. Vamas calcular derivadas se
gundas de”éiguns notenciais termodinamicos com réiagio as Aiver -
Sas deforna¢6es elisticas. Simholizemds DOr‘E_unfbotenciaj terro-
dinamico qualquer. D valor esperado des;e'nperador bnde ser escri

to sob a forma

SR
<R>= = Ew (3 3¢/
| >
Séndo E_‘ = {n t'}{uin> + {n} '}L,:i | LD

« ond
Y VI Yo 1 YL 1Y
. e E.- Ew
Como exemnlo, a enernia interna do sistema sera:

uU=<e> (33

it abe M




.A derivada prineira de 3 R> com relacao a. tenperatura, Se escreve

'imedi at amen te

AR <R E) <sz><e> (3:3y)
27T TR R

Vamos indicar qenericahente por B quaisquer das v'af-ii'_v'eis corres

pondentes a qua‘lquer das deformagoes irredutiveis eg‘J, ou A.' B,

P 7 defm-:dos na eqg.(3. 22) A_derivada primeira de ¢ P> com

relacao a S se escreve

-%%2 = (RD- A {<RED- <R)ED) (323
sendo : I 
oR. .. E» -
. <‘R/>=-‘Z?§_%‘ (3. 40)
@
e L
7 OE.
E - 8(3

Conhecendo a enercia livre de um sistera, F=-T tn, poderoc de-

terminar a entropia do mesmo por neio da relacdo

S =-OF

—_ e

ol 27 H}P

S“—*L,E,Z-r- dnz

{3 “4t1)
Considerenos aaora as derivadas primeiras de 29> con

relag2o a 3, mantendo constante a entronia., Temos

aj_R>| (RE) <ROLE> LEE’) - CE><E” . (R’>
op T €D~ (E>?

-:,'v{_<RE’>,-*<é><E’>}-' | - (342

_ 74



Particularizando para a eneraia interna, podermps  escrever:

CKED = CE®>- CER (EED- <E><E
Bl 5 CE®> - <EX® <E 2

J— {<EE> CEDKEN}

Isto & o .
"" = <E’ > ' . (3 43)
A derivada segunda da enern1a 1nterna, com relacao aos paraﬂetros

B e mantendo a entropia constante €

22U
’BF

_(KEED-<ENCE? s | 2 .
s T(<E*)> - <EY) r<ET)- T(<E >- <E>) (G

A mesma derivada seocunda, mantendo fixa a temperatura tem 2rora a

exXpressao

U e EA R 2 F2N ’ - _’_ My :t
‘_%ZIT- <E"> ?(<_E - <E>) T((EE ) - <EXCE"D)

+$’;(<EE’Z>—<E>QE’2)+ 0 (EYWE "S- 24 E/D{EE ’)) (3f4;)

A derivada prirmeira da enerria 1ivre car relacic a % e
- mantendo fixa a termperatura €

IT <EZ> (5 4¢)

.Mas rmesnas condicoes, a derivada secunda se escreve

{ .
é_f? E = <E7>- +(<E?y- <E?) (5 47)
Na scccdo 3.7 e capitule 5, nuande calculamas as contri
buigdes marmndticas as constantes elasticas, faremos uso de certas
combinagoes tineares de derivadas senundas ¢a enernia interna com

relagdo as diversas deforracdes, mantendo fixar a temperatura, eq.

(3.45).'Toda esta oarte de nosso trabatho foi desenvolvida dests -
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maneira. Recentemente o Prof. Donoho™ admitiu que este procedimen

“ to nio € de todo correto. Se deveria considerar derivadas da ener

‘gia interna com entropia constante, ou derivadas da enernia livre.

Repetindo os calculos com estes tipos de derivadas n3ao me foi pos

sivel reproduzir a curva experimental de c33 versué temneratura,

'Fig.(5.3). SO0 consegui exnlicar corretarente parte-desta'curva eg

“perinental, usando uma determinada combinagao linear de derivadas

sequndas da eneroia interna, mantendo a temneratura constante.

*Comunicagao privada

e gEEtAtAALLE e L e .




3.7 Contribuicdes Magnéticas 3s Constantes Elasticas

Na teoria da elasticidade, a energia elastica de um

cristal comum, e dada por meio da expressao

‘Ue':"ﬁ'zz C;j e;‘ e} : | (3.-47)
TG |

sendo cij as constantes elasticas e eifas deformacoes. Nesta =~

equacdo e adotada a seguinte convencdo para os Tﬁdices.

lzxx, 2=yy , 3222 , 4=Y2Z ., 5= zZx ., c-_-,.xj
Conhecendo-se ”e‘ por meic da eq.(3.47),_nndenos de -
terminar as constantes elasticas. Estas sdo dadas pela equacao
generica.
?

)

C . o= _MJL i.-. (3 45

)} 7 e, e

Ma  realidade ndo nos interessa analisar as contribui-
¢0es puramente elasticas. Estaremos interessados nas contribui-
¢des a energia interna devidas a termos maanéticos na hamilto-
nfana. Adnitiremos contudo, a mesna definigao para as contribui

¢Bes magnéticas ds constantes elasticas.

Vimos no Cap.z que a pérte"magnetoelistica da hamil-
tonfana usada por Callen e Callen e linecar nas deformagoes. Por

outro lado, limitando-se a correc¢ces magnetoeldsticas de prinei

n



ra ordem. cona e feito no tratanento de Ca!?en ¢ Callen, ndo po-

'deremos ter contribuigoes maaneticas as constantes elasticas.'

Southern e Goodings, como v1mqs-nq capttuip 2,'intr0duzen termos
- Com a finalidadé de tornar a'hémi1toniana-do'sisteﬁa. um vari&n-
te por meio de rotacao do cristal & ‘campo’ maanet1co c0mo um todo,
Este tratamento se b6§816 na teona das defnrnacoeq finitas, de-
senvolvida por Toup1n (1956), Tiersten (1964] e Brown (1963). Hos
S0 metodo de calculn cons1ste num. tratanento nertubat1vo ate- se-

qunda ordem.

_Voltandoragora_i éq,(3.48). paré'deterﬁinarmos &s.cog
tribuigags‘magnétiqas 55 constantés_e]isticas; vanos considerar
a energia interna U, de um cristal que apresenté prbpriedades -
magnéticas. As contribuicdes maqnéticés para as constantes.e1is-

ticas serao dadas pela expressido

A (U- )
ACJ 8&1 c\)t-‘)

AC: - U _ 2y

‘) af“ C\C-J C-‘(A; E’f"

Poderios ainda escrever esta expressio sob a forma

( 5 Y(it-o
AC‘,(H =5 U H), S)GU%HJ) | (3 49)

l

- -
H e ¢ .
€ 0 campo magnetico externo. Nesta equagao, salientamos ape-

nas a dependencia da energia interna con o campo nagnetico, por-

que & 0 dnico parametro que nos interessa ressaltar aqui.

_7B f




Indicando cbm ds i"nde'ceﬁ'. a,b, c. a direcdao do carpo mag

netico externo sequndoos eixosdo crista? . podenos escrever as di-

versas contribm coes magneticas as constantes e'lastn:as. senundo _

- as diversas d1recoes do canpo externo. confame assinalada. o

ACQ,S( ;_'p) - (_B:-"?- B?l)ZDAA: + g B ,z(aﬂf,l_-__: B:'»z) DA B
e ) e o
.(B'”)Dsa 23”"{(6"‘ C‘”) (61#6%)*61 }DBP =

- {(6.1.& Gdl) (ch G )+GT2} DPP .. (3 50)

AC‘:(F‘) = (BY- gx?)” DAA + 2 '8742(8:"?? B)*)DAg
2(@:2 Bxd {(ﬂuo O(ol.z) (C.cn 26«,2)} DAQ
B Dee 287 (6t 267~ @261 g,

+ {(G:xp*- 2645’2)“<6;‘°+ 2 G:'a) }2 DRG& (3.5)



“Nestas duas Gltimas equagdes usamos-ainotacio"‘
B . .
DAA = ?'GTA‘?)‘- vt
. - (3 . sz)

azudl') éu(ﬂ“—o)
DIQ= S350 - 571

sendo A,...P,Q definidos na eq. (3.22), Na eq.(3.50), quando te-

mos o duplo sinal £, o superior refere-se 3 direcao a e o infe-

rior a d1re¢ao bh.
Vamos escrever agora as contribuicies magnSticas para a constan-

te elastica 033. Temos

. Acsj(m = AQ(H) (B“‘ 2 B“) DAA

- 2(87% 28" {(C' - 6%) - z(c-“»°q“)}DAP

{(G."‘" e.‘”)ffz(cq = ar) Y pep

(3 53)
AC R = (B + 2 B) )2 DAA
- 2(Brveer) @ v 2ar)r2(@%26,7)) DA
{(G:“‘# 2677 )+ Gy O+ 2 6‘:’-’}2 PRQG
(3 54)

Existem contribuicdes magnéticas para as-oustras constantes elds

ticas, mas n3o estaremos interessados nestes constantes elasti-

cas enm nosso trabalho.

ki



 CAPITULOD 4

gISPROSIO (py58)

4.1) Introducdo

As terras raras apresentam a camada eletronica 4f inter

na as camadas 6s e 5p. Isto faz com que os elétrons 4f sejam blin
dados pelos”elétrons das-cama&as Sp e 65.;Por este hqtivo,"usﬁal-
mente se considera que nio existe efeifo.de troca d{féta. cbmofné
caso dos metais de transicgao, éntre oS elétrqns da camada 3d. Foi
entdo proposto um mecanismo de troca indireta envolvendo ds elé-

trons de conduc3o, Ruderman e Kittel {1954) e Yoshida (1957).

D ordenamento nagnctico das terras raras &€ de um modo
geral muito complicado. Gracas contudo, 3 té@cnica de difragao de
neutrons, tornou-se possivel o conhecimento destes ordenanentos

magnéticos, Koeler (1965).

4.2 Caracteristicas Gerais

0 disprosio tem uma estrutura HCP com a razidn c¢/a=1,574.

Vemos assim que este valor € levemente menor do que o calculado
usando-se a hipotese de que a estrutura HOCP & formada por esferas

rigidas (c/a=1,633). A confiquracao dos elétrons deste retal no

1 ..2,.9

estado fundamental & Xe+5d 6s°4f°, MNa fase solida, 0s Atomos tor-

nam-se triplamente ionizados, adqnirindo a confinuracgao Vn+5d]4f

3+

Toubora et al (1975). Mo estado fundamental o Ton D

tem momento

angular total J igua1 a 7,5,

8



A magnetizagao de saturagao do Dy, obtida extrapolando
0os valores de o(T,H), para o mais alto ia]or'de H, isto e, o(T.é).
€ de 350 e.m.u/g. A magnetizagao espontinea, (0{0,0)) & estimada |

em 346,4 e.m.u/g . 0 eixo de facil magnetizacdo & o efixo a(1120).

0s spins sdo forgados a permanecerem no plano basal por uma forte

anisotropia uniaxial. Behrendt gi al (1958). Esta anisotropia uni

axial e evidenciada pela diferenga da ordem de 50 K que existe en

tre as temperaturas paramagneticas de Curie. 0s valores destas -~

temperaturas serao dados logo a seguir.

A campo externo nulo, o Dy sofre uma transicao de fase,
mudando o ordenamento ferromagnetico para o antiferromagnético -
(helical), a temperatura de Curie T.=85 K. Esta mudanca de fase
taébém acarreta.uma distor¢do na estrutura do cristal., Rhyne(19873).

Aumentando-se a temperatura, aparece uma outra mudanca de fase,de

‘antiferromagnetico passa para paramagnético, a temperatura de Neel,

Ty= 178 K, Acima da témperatura de 300K o Dy obedece 3 lei de Curie
-Weiss.Craik e Tebble (1969).

De acordo com Behrendt et al (1958) as temperaturas pa

pL

ramagnéticas de Curie para o Dy sao ep" = 121 X 8 = 169 K. Aleo

nard et al (1969) encontraram os seauintes valores 0ne * 109 X e

epl = 167 K, Ajustamos nosso modelo para reproduzir os valores en
contrados por Behrendt et al, porque estes valores em nosso mode-

lo, reproduzem melhor outros resultades experimentais.

. A seguir reproduziremos a curva de magnetizagao reduzi
da versus temperatura, para diversos campos magneticos externos
aplicados, a fim de comparar nosso resultado tedrico com o experi
mental., Figs.(4.1,2). Naturaimente o nossoc modelo deve concordar
razoavelmente bem com os resultados experimentais na regiado para-

magnética _




H#a

' °’1'c>J €fif 
*H=I0kde

sH=20kd8e:

0 L1 = B
0. 50 " 100 I50 - 200 250 300 350
' T(K) | |

Fig.(4.1) Curvas de o(H) x T para o Dy,, obtidas com nosso

modelo tedoricn. Estes valores devem ser compara- -

dos com os da Fig.(4.2).
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Fig.(4.2) Curvas experimentais de o(H) x T para o Dy.,
para H=8k8e e Ha12k8e . (Behrendt et al (1958)}.
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4.3 Energia de Anisotropia

" Com excegdo do Gadolin1o;_a energia de anisotropia daé
f;terras rara§ @ causada predominantemente'pefg_Tnteracio'q um Ton.
:_Rhyne'(19?3). Devida a alta anisotropia observada no'Dy; Behrendt
et al (1958), o momento magnético & desviado do plano basal de ape
- nas alguns graus; mesmo a temperatura de 4 K e-qsando campos mag-
neticos muito altos, aplicados na direcao do eixo de dificil mag-.
;.netizagio (Ver Sec.(4.4)). Por este ﬁﬁtivo a medida édnveq;idnalhg
"de torque angular € de pouca utilidade no estudo das terr&s rarés}
0 melhor procedimento a se seguir neste caso @ usar medidas ‘de
magnetizagao em fungao de campos magneticos aplfcados na.direqidu
de'dificil magnetizag3o. Destes dados, pode-se tirar o anculo que
a magnetfzagao faz_com 0s eixos cristalinos, Rhyne (1973).

_ Vamos escrever a energia de anisotropia , eq.(1.5)},
sob a forma

F =K Pecad) +KS Pleent) + K] PLcose)r KE senffeasey “ 1

Pi(;)'sﬁo o5 polinomios de'Legendre de ordem .

A energia livre do sistema serd dada pela expressao

- e

F=F-H-M 4 2)

-fie# & a energia de interacio entre o campo maqnético externo e a
Igmostr§ maanetizada. F representa apenas' 2 energia dada

a0 sistema, necessaria para tornar a amostra magnetizada.quando a-
diregdo de magnetizacao se desloca da direcdo de facil magneti-
2a¢do. Conhecidos os angulos para diversos campos maanetfcos apli
cados, poderemos determinar as constantes de anisotropia, minimi-
zando a energia 1ivre para cada valor do iﬁgulo. isto @, conside~-

rando



BgEE—e w»
Devemos observar contudo. que em medidas de aﬁisotrdpias muito al-
tas, a incerteza experimental E'F#ZOHVEINEﬂfe~grande.:Por este fa-
to, o procedimento dos minimos ﬁuadrados-que'i frequentemente usa-
do para um ajuste das constantes de anisotropia a partir de dados
de torque ou mesmo de momento magnetico, pode resultar em vatores
nio Unicos destas constaﬁtes, rincipalmente para va1ores mais al-

‘tos de £. Isto explica os diferentes valores de K . que_aparecem

na literatura, conforme ja observamos.
Sendo

28 - | il  ue,

onde H x M o torque magnético, podemos escrever

K:P2/+ K: R’+ K;‘ P"’-{- 6 Ki 5&'15.9 CLSG(P = r (ﬁxg)j (4_ ]

onde P' & a derivada de P com'reldgio a 8. Usamos apenas a compo-
nente y do torque porque no nosso caso, H esta na d1regao de Z e M

esta contido no planag XZ.

4.4 Mudanca de Fase a Baixas Temperaturas

Conforme j2 observamos, o Dy apresenta uma forte aniso-
tropia unfaxfal. Isto faz com que a diregdo do eixo de facil magne
tizacao (a2 temperaturas abaixo daquela de Néel) permane¢a no plano
basal (elxo a, fsto &, (1120)). Um estudo fefto por Rhyne et al
(1968), mostrou que € necessario a aplicacio de campos magnéticos
mufto aitos na diregao de dificil maanetizacado do cristal de Dy a

fim de que se consina deslocar a direc3o de facil magnetfzacao do




plano basal mesmo de um angulo muito pequenco. Foi observado que a

componente da magnetizagao na diregdo do eixo ¢, cresce linearmen-

te, aumentando-se gradativamente o campo magnetico nesta direcdo,
Quando o campo magnético atinge o valor aproximado de TDkbé cessa
o crescimento linear antes observado. Aumentando-se ainda mais o
¢campo, continua o aumento nsu linear da componente da magnetizacgao
na diregao do eixo ¢, Fig.(4.3). Dizemos entdo, que com um campo
magnético da ordem de 74kbe, aplicado na direcao ¢ do cristal de
disprosio, este sofre uma mudanga de fase maonética, passando a

ter este eixo como eixo de facil maonetizagio do cristal.

" Medidas do momento maandtico com grandes campo§ macne
ticos aplicados na direcdo do eixo ¢, do cristal nos mostram que
ha uma apreciavel redugao da an§sotrbpia uniaxial. “edidas com -
caﬁpos magneticos pulsados de ate 360 k8e aplicados na diregdo do
eix0 ¢ nos mostram uma nudanga de sinal na enernia de anisotropia.
Tal §ombortamento pode ser consistente com o aparecimento de imen
‘sas deformagoes internas e mudangas na.réde cristalina causadas

por efeitos magnetoestritivos, "hyne et al (19638).

Recentemeﬁte'Liebermann e fGraharm postraran que existe
uma deformagﬁb plastica no cristal de disprosin, quando o mesro
e submetido a um campo magnEticolexterno variando entre 70 a
90 kbe e na direcao do eixo c¢. Seaundo estes autores, 0 mecanismo
responsavel por esta‘dcfornacéo pldstica & um entrancarmento
{twinning) entre as diregoes <lol2> e <1011>. Obviamente, as nro-
priedades magnéticas do cristal sao alteradas perranentsmente con
esta deformagao. Acreditén Liebermann ¢ Graham que a forga causa-
dora desta deformagao necanica seja uma dirinuicao da cnercia mag
nética das trangas (twins), as quais sao orfentadas, com a dira-

cao de facil magnetizaﬁio. paralelas ao campo externo, < ltofo>,

Liebermann e Graham sugerem tamhém uma outra hipotese quanto a0

87
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H (kOe)

Fig.(4.3) Mudan¢a de Fase no Dy a tempe-
ratura de 4,2 K. Rhyne et 3l
(1968).
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possTvel agente que produz esta defarmagdo. Acreditam que a forca
de deformacao magnetoéstritiva Seja_suficientemente'alta; chegandu

‘a exceder as'fbrcas elasticas do cristal, deformando-o.

Nosso modelo te6ri¢d.n30 leva em consideragao nenhunm
tipo de deformagido plastica do ﬁristal.-ﬂosso modeiq ihc¥ui corre-
-tamente as constribui¢des maanetoelasticas do disprosio. Acredita-
mos que as forgas que produzen esta mudanca de fase no Dy | sejan

portanto, de natureza maanetoestritivas.

Nosso procedimento péra detefminér a mudaﬁ¢a de fése
consiste no sequinte: Através de:um programa de computados, entran
‘do com uma temperatura de 5K e fazendo 0 campo magnético na dire-
¢§0 do eixo ¢ do cristal, variar de. 40k8e até 240k8e, calculamos a
energia livre em fungao do campo maonetico. fFizeros um grafico da
énergia livre versus campo maanético. Procederos a seﬁuir variando
0 campo maonetico no sentido inverso, de Zaokbe_até 40&69,'05 vale
res da energia livre foram também coiocados er ym orafico, Fin,
(4.4). O ponto onde estes dois eoraficos se encontram renresenta o
valor do campo maeonético onde se da a. mudan¢ga de fase no Dy. Este
@ 0 unico ponto nos dois processos considerados en qﬁe as enarecias
'1ivre§ sao jguais. Conforme se pode ver na Fiq.(4.4), encontramos
.0 valor de 73kte para o campo maanético critico, isto €, o camﬁo
que induz a mudanga de fase. Para as constantes efetivas do <camno
cristalino, usamos os valores

7 9

. 0.0 « o_. -3 0_ "
Po=0,5, Pg=-2.107, Pc=4,7.10

6 -
, P6=-9,77.10
todas em unidades K/fon.

Com a finalidade de descobrirmos a natureza desta rudan
¢a de fase, analizamos o comportamento da eneranfa livre nara alouns

valores da componente x da2 maanetizagdo reduzida o nara diversos

x'
valores do campo magnetico externo, na direcdo ¢ do cristal, quan-
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Fig.(4.4) Grafico da energia livre versus campo maqné-
tico na direcdo de dificil magnetizac3do do
Dy. '
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do damos valores dé entrada para o 'ent}e'zerd.e um*, Na Fiag.(4.5)

x
‘apresentamos estes resultados. As curvas interrompidas nesta figura,

sio feitas apenas para licar valores_de g, que correspondem ao mes

X
mo valor do campo magnético_ekferno. Iniciamos com um camoo de
40kBe e fomos variando de ZOkbe) hté'at#nqir o valor de 240kHe .
Observando a Fig.(4.5) vemos que a-mudan¢§-de_fase é de primeira
ordem e se da para valores do campo magnético entre 60 e 30kBe, Na
Fig.(4.6) refinamos a variacao dq_canpo'magnético de 2k8e. Podemos

entao constatar que a mudanga de fase se d3 para o valor do camno

magnético entre 72kde e 74kbe.

Entre outros resultados de nosso proarama de comgﬁta -
dor, obtivemos também o annule que a maaonetizacdo faz com o eixo a
do.cristal, a medida que aumentamos o campo mannético na direcgao
do eixo de dificil maonetizacdo. Ya Fin.(4.7) colocamnos os nossos
va]ofes teoricos obfidos para este annulo, para diversaos valores
“do campo maanético. {a exneriéncia de Phvne et al (1968), n valor

deste angulo, para H_ =40k8e & aproximadamente de 57,

Procuramos tamhém analizar a Qariacﬁo do campo raanéti
co critico com mudancas na razéohpg/Pz. Sendo P, as constantes efe
tivas, do campo cristalino .Nosso resultado esta resumido na Fig,
(4.8). E interessante_ressaltar que cho, nois caso contrarin, nao
poderiamos explicar a mudanga de fase ora descrita para o disnrd-

sio.,

Quizemos também saber como varia o campo magnético cri -
tico com a temperatura., Observando a Fiq.(4.9) podemos constatar
que até uma temperatura de 25 K nao temos variacao no valor de M.
Atinaindo a temperatura de 100 K cessa todo processo, nio se obser

vando mais nenhuma mudanga de fase, Este resultado € hastante inte

*Meus aaradecimentos a0 Prof, Mario Fonlio por me ter sugerido esta
possibilidade. |
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Fig.(4.7 ) valores teoricos do anqulo que a
magnetizacao reduzida faz com o
ei{xo 0z (eixo C) no %vy.

0 valor experimental do anaqulo a
40 k8e e da ordem de 5°.
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ressante e gostariamos de conhecer qual € o cnmportamento_exper{e}

mental.

Como & sabido pelo traﬁalho de Phyne g&’i! (1968) o
Térbio n3o apresenta a mudanga de fase semelhante 3 do disprdsio a
baixas temperaturas. Adotamos para os coeffcfentes'de camno'cristg
lino os valores: PE = 1,08 K/ion.-Pz = 4.0 10'4K/10n,.Pg=0.
Pg = 2,77 }0'4 K/ion e os dgmais parimefros caracteristicos do
Térbio, usados por Torikachivili (1977). Consideraros estes valo -

res em nosso programa de computador, com ¢ intuido de observar o

97"

comportamento deste metal a baixas temperaturas. Hao observamos ne

nhuma mudanga de fase, usando campos maqnéticos ate SZOkde._Fig.

(4.10). Na Fig.(4.11) indicamos o valor fearico do Snnﬁlo que a
magnetizagao faz com o eixo de dificil maanetizacio do Th (aue e
tamb§m 0o eixo ¢). 0 valor experimental do anoulo, deterrinado oor
Rhyne et al (1968) & de 8,6°% com um carpo mﬁgnético de 7JkbBe e a

temperatura de 4 K. (Ver Rhyne (1973}).

Em conclusao, podermos afirmar que nosso modelo teorico
& compativel .com a hipGtese sunerida nor Phyne et al e Liebarmann
e Graham de que as for¢as causadoras da mudanca de fase onbservada
no Dy & de natureza magnetoestritiva. "ossos calculos teﬁricos'nan
incluem nada que possa caracterizar uma deformagao nlastica do
cristal de Dy, Portanto, nada podermos dizer a respeito da confirma
¢ao experinénta] de Liebermann e Graham de que o cristal de Ny .so-

fre um entrancamento das diregoes < 1012> e <loT1>,

£ interessante ressaltar que a Fin.(4.4) n3o represen-

ta uma histerese real,.
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Yalores tedricos do anculo que a hannetizaqio

reduzida faz com o eixo NZ (eixn C) no Th, O

valor experimental para este anculo, a 70k8e
& de aproximadamente 8.,6° {Phyne(1973}).
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CAPITULO 5

Erbio (Er®8)

5.1 Caracteristicas Gerais

0 momento de quadrupolo da camada 4f do Er, possue sinal
‘trocado comparado com a mesma grandeza para os metais Dy, Tb e Ho.
. Por este motivo, o efxo de facil magnetizagdo do Er tem aproximada
.mente a2 direcdo do eixo ¢, formando um ordenamento conico, tendo 0
eixo ¢ como eixo do cone, A maénetizagaq'de'saturagio € rfe 267 uenm/r,

Este metal possue também estrutura HCP e a razio c/a = 1;572.

A configuragio de el&trons do Er.no estado fundamental &
Xe + 5d‘6524f1]. Na fase solida, os atomos tornam~se tripliamente -
ionizados. No estado fundamental, o ion er3t tem momento aﬂ““)af

total iqual a 7,5.

Resultados da difragdo de neutrons,Cable et al (1961), in
dicam um ordenamento magnético senofidal da componente ¢ do momento
‘magnetico.da temperatura de Neel (85 K) até aproximadamente 53 K,
nao seﬁdo detetada nenhuma ordem magnetica no planoc basal, neste -
intervalo de temperatura. A partir de 53 K,comega um ordenamento
magnético no plano basal. Este ordenamento & helical, formando tam
bém as componentes dos momentos sobre o eixo ¢ um dominio antipara
lelo.. Abaixo de 20 K os momentos magnéticos se ordenam em um cone,
cujo dngulo & de aproximadamente 60°. Este angulo de equilibrio,re
flete os efeitps'de compéticio entre a energfa de anisotropia e a
energfa de troca, para minimizar o estado de energia livre. A apli

cagdo de campos magneticos paralelos ao eixo ¢ tende a diminuir o



angulo do cone.

As temperaturas paramagnéticas de Curfe sdo 8, ™ 6147 K

ee_ = 32,5 K (Green et al (1961)). A grande diferenga entre estas

Pt _
temperaturas indica, como nos casos anterfores, uma forte anisotro
pia unfaxial. Na Fio.(5.1) apresentamos a curva teorica da raane-
tizacao reduzida versus a temperatura e na Fig.(5.2) mostramos o
gqrafico experimental correspondente,

5.2 Efeftos da Anisotropia sobre a Configuracao de Spins

Conforme dissemos anteriormente, usamos em nosso modelo
'teﬁricd, a hipotese do campo molecular de Weiss. ESfd hipotese na-
turalmente E justificada na regido paramagnetica das terras raras
que estamos estudando. Estas terras raras possuem, abaixo da tempe

ratura de Neel, um ordenamento magnetico muito rico e variado.

Naturalmente temos pretenc¢des que nosso modelo tedorico ,
quandq devidamente complementado, seja suficientemente geral em
suas caracterTsticas basicas, de modo a nos permitir estudar tam-
bem algumas destas regides de ordenamento magnetico. o nresente
traba]ho iremos ' nos_limitar a uma “extensdo do rodelo, a fir

de estudar alcumas caracteristicas na rerido de ordenamento rmannéti

co do £r., nas vizinhangas da termperatura de ‘icel,

Nagamiya (1967) realizou um detalhado estudo teorico dos
diversos tipos de ordenamento helical. Em seu tratamento, ele em-

pregou a fungao de Brillouin,

B,()= %—:_-i cdgl,(l%—}—‘- x) -~ 5’-3 CQ—l'éll (25 (5 1)

gu JH

sendo x = Z¥pY" e usou tambem a aproximagao do campo molecular, a

kT
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o H=0

e H=16kOe
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|
1
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T (K)

Fig.(5.1) Curvas de o(H) x T para o Er., obti-

das com nosso mpdelo tedrico. Estes

valores devem ser comparados com oS

da Fig.(5.2).
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{Green et al (1961)).

~ Fig.(5.2) Curvas experimentais de o(H) x T para

e H = 17 kbe
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fim de tratar o problema a tempefaturas'diferentes de zero. 0 cam

po efetivao por ele considerado ndo & suficientemente geral para

-descrever as propriedades magnetoe!asticas das terras raras.-'Por

este motivo, devemos genera]izar parte do seu formalismo para que
possamos adapta-lo ao nosso interesse. Vamos considerar o efeito
da energia de anisotropia sobre a configuragio de spins. Estudare

mos o caso de anisotropia uniaxial com um efxo de facil magretiza

¢ao.

Consideraremos aqui um sumario d§ primeira-pafte do Cap.
111 do citado estudo de Nagamiya. Suponhamos que o eixo de facil
orientacao dos spins seja o eixo Z. Vamos considerar a anisbtrdpia

dada por sua expressao mais simples

0(3,)=D{J -+ I3Tr1)} | (52

0 campo de troca (exchange) atuando no enéssimo spin sera dado pe

la expressao: '
Hoi= 22 J(Run) <Tmid » (=292 (5 3

onde omitimos o fator -(guB)-!. Nesta expressao J(Rmn), sao os cog

ficientes de troca (exchange) e <A> e a media estatistica de A.Por

outro lado, podemos eslrever

= <J.> | (5 4)

(= x,Yy,Z
sendo Omi 2 componente i-ésima da magnetizagao reduzida do m-esimo

fon.

Por definficdo de media estatistica temos

Jon, = Telm PE)
‘ ‘ Tr(e"f“:"“ )
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sendo TrA o trago da natriz A e B-Il—, onde k a constante de
kT

Boltzman. Com a aproximacao do . canpo molecular podenos escrever-

€=- ¥{,;3[:ﬁ‘* CﬂF(-J;).

sendo ﬁni. como vimos, proporciqnal'ao caupo'molecular. Deste modo

2 eq.{(5.5) se escreve

Te (T expBHL T Huadir HayJum 13 )

Jﬁui= ' - ’
Tr {expp(t: T Rl Ry J, e

& e

Admitindo que o campo'esteja apenas na direcao do eixo z,

podemos escrever (an = Hny = 0}

-

g(H“J' W)

J— lr J-.l

T, Q’—_"-i (“-1:1;‘&.)(33}} (5 7)

Admitindo ainda mais que ¢ campo de troca an seja pegqueno, e ex-

pandinda as exponenciais, temos

Jo = Aol Ee?)r 280 Te (e«
T er?“’u *P HE, Te(T] &™)

(5.§)

Considerando apenas os termos lineares enm an. obtemos :

Tr(e‘F“") N o
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Usando as eqs.(5.3 e 4) na eq.(5.9) encontramos

_ ZJ(K...)O:..%_:-(J;Zé"Fw). e
S 2f T(ep o G

Vamos agora supor que esta equacio admita

Oux= % Cos(G-Ru+ ) (5 1)

como solugao. Utilizando a transformagao de Fourier:

I@)= TR e TR

n

e usando o fato de ser Rm.= Rmn + &1, podemos escrever a eq.(5.10)

sob. & forma

2 ALy '
_1="" 23 J(?)Tr(:rzelec‘) (‘_5 12)
[ Trr(é?_fhe) :
"Por meio desta equacdo, podemos determinar a temperatura de HNéel
 para a componente z dos spins. A maior -temper&tura de Neel & ob-
tida quando se maximiza J(E). Seja 0 o yanr de § que satis -

faz a esta condi¢do. Temos entdo:

kT, = 2 3@&) 3 4, ¢ &) 5 13
' T o) (=1

Abaixo da temperatura de Néel somente a componente z po

‘de oscitar para outra temperatura critica, porque pode-se mostrar



que as temperaturas de Neel. calculadas para as cOMponentes X e y

"s30 sempre infer1ores ao valor dado em (5. 13)

Imediatamente abaixo da temperatura de Néel, podemos ad

mitir as solugdes oscilantes:

Oay = T cos(G-RK_+ )
(5 14)
Heo = J@) J o CUS(Q ® +-q.f)
Na rea1idade deveriamos 1nc1u1r termos de mafis alta ordem, em o .
e H z* tendo em vista a presenca de H3 e-de termos de mais alta
ordem na eq.{5.8). Desprezando termos de ordem superior a H3 | na
.eq.(5.8) e usando (5.14) nesta, podemos escrever: '
[ . 3. .
Ja ={3H"<-F'(T)— —éé H,?ZLF_,,(T) (5 15)
sendo .
2 -3w
(F(,T): TY(OT; (.-‘3‘ ) (5 16;
! ’T.L(t-: 1“) :
? ‘ o
qKTJ CFrJ‘c; )L TeElent) (v 17)
: Cl Efﬁ‘“)z Te (e F4) '
Desta forma podemos obter
a_ 2 (k)2 ] 7 47 } e
o;-—(JJ(Q))z{‘f’j(T) ch( kT T-T(TN I) (> 18
N

mostrando que o_ varia com /"?;:7. como e de se esperar numa teo-

2
ria onde @ usada a hipotese do campo molecular.

Procederemos agora com algumas modificacGes dos resulta
dos anteriores, no sehtido de generaliza-los, 8 fim de que possa-

mos, ndo so inclufr uma energia de anisotropia mais qeral, como

197



também adaptar estes resultados'ao nosso programa de computador.

-

Para enerania de anmisotropia, vamos usar a exnressao

W@ =FKR;G) B ;@2 QT (5
0 valor de-J(Q) € determinado atraves da eq;(5.13), ia
que entramos com o valor conhecido da temperatura de Néel. Das tei
ras raras que estamos estudando, a unica que apresente a direcao
de facil nmagnetizagdo na diregdo do eixo c & o Erbio, Por este mo-
tivo, as modificacgoes que efetuamos sio adequadas apenas para es te

elemento.

o, em (5.18) representa a amnlitude de oscilagdo da mac-

netizagao reduzida em cada plano cristaloorafico, paralela ao eixo
¢c. Naturalmente n3o estamos interessados na.contribuiqéo corresnpon
dente a um unico valor de G, Estamos interessados nas contrihui-
goes que se obté&m quando se introduz valores entre +o

cada temperatura e faz-se a média destes resultados pelo numero de

7 e -O'z para

valores em que foi dividido o intervalo (sz-—h-oz). R raneira de
proceder para obter esta média &€ a seauinte: fpos calcular o valor
de o_ para a temperatura mais afastada de thzz(TJ)=0}, subdivide-

b4

se o intervalo -0, ~—= 7, em um certo nimero de partes. Dennis dis

to, faz-se a média de cada uma das derivadas sequndas, Fste valor

médio € que vai entrar no calculo das contribuigoes manreticas as

constantes elasticas.
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$.3 Comparacao_com os Resultados Experimentais

Conforme se pode verificar observando as. Figs.

(1.9 a 20),.0 comportamento das constantes elasticas das terras

raras de um modo geral, & por vezes profundamente.alteradq quan-
do se passa por uma transicdo de fase de ordenamento macnético .
Nos propusemos explicar teoricamente, uma -parte da cufva experi-
mental da constante elastica C33 do Er, vefsus temperatura, Fia,
(1, 19 )}, da regiao de temperatura onde eé;e hetal € paramaané-
tico até a temperatura de 66K, onde ele possue um ordenamento .a
partir de 86K. £ interessante salientar aqui que esta & a primei
- ra tentativa teorica que se faz para tratar 0 comnortamento das

constantes elasticas proximo da reaido de ordenamento magneético

L]

mesmo a_campo maghetico nulo. A concordancia de nossos resultados

¢om a curva experimental € muito boa, como se pode verificar,ob-
servando a Fig.{5.3).

Usamos os sequintes valores para os coeficien -
7

'

tes de anisotropia: Pg=-3,12.10-], P2=2,734.10-4, Pg;7,572.]0-

Pg=‘1.7.10'6 e para os coeficientes de ragnetoestricao, conside-

ramos inicialmente, os valores: B?=2,4, 8%=2,4, 8Y=-6,7, BE=7,0,

| 2
.G?"J:u, c?’2=0, (;le-0=0 e r.g'z:a (todos em unidades X/ion). D ara

fico de C33 versus temperatura, para valores desta nas vizinhan-
¢as (a esquerda)  de T,» estd renresentado na Fig.(5.3). Obtem-se
"resultados bem mais concordantes com os valores experimentais

quando se variam convenientemente os valores dos coeficientes de

’ v

. Por exemplo, com todos os demais coefici-

t‘lto
1

5?'2'-3.5. obtém-se uma melhor concordincia com os resultados ex

maqnetoestrig?o G?
entes iguais aos anteriormente citados. e pondo 6§ =-5.,0 e
perimentais, como se pode ver também na Fing.{5.3).

Conseguinmos uma boa concordancia com a curva ex

ferimental considerando uma conveniente combinacao linear de de-
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rivadas segundas da gnergia intgrna dd.sistema. com relagao s
diversas deformagoes eq.(3:54). Conforme observado no capftulo
3;‘0 Prof, Donoho apontou qué'este tipo de derivadas nio-E de
todo adequada para o calculo das contribuigoes magnéticas as
constantes elasticas. Deve-se-i; considerar a corresbondente

combinagao linear de derivadas sequndas de outros potenciais -

ternodinamicos. Sequndo o Prof. Donoho, talvez, o potencial mais

conveniente fosse a energia livre. Usando uma modificagao do -

programa de computadof. feita pelo'Df. B.M. Kale*, obtive resul'

tados que de nenhuma maneira conseguén explicar a2 narte da cur-
va experimental, Fig.(5.3), mesmo variando os coeficientes de

magnhetoestrigao G?’J nuri intervalo muito grande.

[y

5.4 Conclusoces Finais

Neste dois ultimos canitules virmos algumas con
cIusées extraidas do nosso modelo tedrico, descrito no canituloe
3, que estao em perfeita concordancia com o0$ resul tados experi-
mentais. Inicialmente retomemos o caso da mudanga de fase magn§
.tica.db Dy com carmpos maaneticos externos, a8 baixas temperatu -
ras. Ja mdstréﬁos no capitulo 4 que o valor teorico do camno ex
terno, para esta mnudanga de fase, esta em perfeita concordancia
com o valor experimental obtido por Rhyne (1968), ou Liebermann
e Graham (1377). 0 nosso procedimento para calcular o valor do
'campO'maguEtico_crfticn consiste em encontrar a eneraia Tivre
do sistema como funciao do campo maqgnético externo, Ya hamilto -
niana de ordem zero, eq,(3.23), est3do incluidos os termos de
energia de troca (fsotropico e anisotrdopico), termo de Zeeman ,
de campo cristalino e termos de maanetoestrigao. Alterandn-se o
campo magnético externo, novos valores de é??J $30 obtidos e

introduzidos na hamiltoniana de ordem zero, através dos termos

*Meus agradecimentos por me ter permitido o wso desfg pronrama
de computador.

11
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em A, P e §, (eq.(3.22)). Isto faz com que o sistewa; de §ertd

forma simule um cristal real com as mbdificacBesldo valor da maaq :
"netoestrigao devidas @ variagdo do campo magnético externo. Por
este motivo, acreditames que as forcgas respohsSvefs pela producao

desta mudanga -de fase sejam de natureZa maagnetoestritiva.

No caso do comportamento da constante elastica -
¢33 do Er, na regiao de ordenamento magnético, proximo da tempe-
ratura de Neel, calculamos as contribuigoes maonéticas a esta -
constante el;stica.“usando uma combinagao Iineaf de derivadas se
gundas da energia interna com respeito as deformagdoes. Como pode

-mos verificar pela Fig.(5.3) nossos resultados estao de ~ pleno

acordo com os resultados experimentais.

" Poderiamos imacinar outras extensoes do exausti-
vo tratamento de Magamiya (1967) para outras terras raras, para
diversos valores da temperatura na reaiao de nrdenarento naqnéti

co destes metais.
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EPTILOGDO

Qual € ' geometra che tutto s'affige
per misurar Lo cerchio, ¢ non ailtrova,
pensande, quel principio ond'elli indige,
tal era Lo aqﬁetta vista nova:

veden volea come 8di convenne .

L'imago af ceachio e come vi &'indova;
ma non caan da ¢io Le proprie penne:

se non che fa mia mente 4u percossa

da un 4fulgoxec in che sua voglia venne.
A 1'alta gantasia qui mancd possa;

ma gid volgeva L& mio disdio e (& vellie,
44 come nota ch'igualmente &-mossa,”

L’amon che move i& dole ¢ L'aline stelle.

Finat Canto XXXI111 (Paraiso}

"La Divina Commedia®(Dante Alighienri)
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APENDICE A

Neste apéndice apresentamos uma tabela que nos mostra qQ

isomorfismo que existe entre os harmonicéos esféricos, as componen-~

tes das deformagoes elasticas, os operadores de spin a um Ton e os

operadores de spin a dois ions,

Na Eq. (A l) apresentamos a 'r'e'laqé'o e"n'tr'e as de'formaqé'es'

de simetrié eg e as deformagoes cartesianas e‘J .Na eq. (A 2) mgs-

tramos as rela(;oes entre constantes e'lastn:as de simetna e as._ -

constantes elasticas cartesianas,

e~ Le,- tey)

, - (A 1)
(& eyy)
€= Sxy 2 er = e‘;? s €5 = €,
]
w; ;(2C,,1~2C‘3+4C‘3 + C’ )
« 2 .
C,= 5" Cu= Caz+ Gyt )
| (A 2)

. “ .
_ C22= %(Cu"‘" Ctz" ‘4C|3+ 2(-33 )

C't: Z(C"-—- Cl?)' ) CGE 4C4_4



“ TABELA 1

Polinomios Classicos
Harmonicos Esfericos

Vaz Y7 = 1
32 |
FE= 3=,

3G 9= 58 YT)

KO %)
Y2 = ':'% (y=’+ Xﬂ)
xz=- (Y- YY)

2y

Fungoes de
Deformagao

L(si- s’)e=

3(5.5.+ 5, Sa

Operadores Tenso-
riais a um Ton

Y2541 ‘H:-.--.i

25 ys609)= Y,

3(5 S 5,5 )'-'“'5;;2

(ss+5fs

fzﬂ,

_—-_

A 4

(4 J‘)
= (8 )|
Y- Y)z

V3f s 1z
(5755 5

- Operadores Tenso-
riais a dois Tons

-y

. 3;'5:’._

} A X oy

a(s_,- SHEE _s;)
(s 54* 5+34)
'(S"al 5’57)
(' *§Y)

S |
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APENDICE B

. Expansao do Potencial Cristalino com Simetria Hexagonal

‘Admitindo um Ton fixa no -ponto dé coordenadas (r;e +WF) oy o
.pdtencial eletrostitico devido dos. outros jons nas posicﬁes(ri.ei.

-

‘Pij_ e:

V(. e9) = > ﬁ% (B. 1)

Expandindo -;—l——;T— em harmﬁhiéds esféricos {Jackson (1962)) te
r. - r| o _ :
i '
mos : _ _ _
oo-é— f £ N, " |
Ve 6.9)= 41224[53—;—2‘—;(., Yo ew)Y ey) (B 2)
1 fz0m=- * : ’

- -+ - -
r, € o major valor de |r] e lril, enquanto r_ e o menor destes va

lores.

Naturaimente, devemos efetuar aproximacodes na eq.{B.2).

Inicialmente vamos escreve-la sob a forma -

. \/(ie)fP) ZZ AT Y e 5 3)

L7200 m-f

sendo

A;m" ‘ft ::::; Z Sy >(/ * (&, (f‘) (G- 4

Se pudermos determinar 0s parametros do campo cristalino
AT por meio da experiencia, teremos obtido uma imensa simplificacao

de calculo., As simplificagoes tornam-se mats evidentes, quando, -
usando certas regras de selegao, pudermos mostrar que apenas uns

poucos termos na eq.(B.3) sao diferentes de zern. Estes termos

121 |
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et o+ e n it

‘serao chamados de campo cristalino efetive.

0 termo de ordem mais baixa em % e m, 1s£o E*Ag. geral?'

mente e feito igual a zero, pois ele representa'épenas dm desloca-

mento na origem da energia.

0s Tons de terras raras possuem a sidetrid pontual do .
grupo hexagonal D.. Os elétrons da camada 4f ndo cheia, tem L=3.
portanto £, péIas regras de Hund pode no maximo ser igual a 6 e m

"em principio pode assumir 13 valores.

Vamos mostrar agora que & deve ser par. Consideremos o
elemento de matriz <a | V{(r,0,¢) [ 8>. Este elemento de ﬁatriz e
uma quahtidade escalar e portanto deve ser invariante com a escolha
do sistema de coordenadas. Em particular, deve ser invariahte por
"uma inversdo. Dado que {a> e |8> tem a mesma paridade, ségue-se que
V(r;e.?) deve ser de paridade par sob inversao de coordenadas. Is
tb implica que 2 deve ser par. V(r,8,y) deve ser tambem invariante
com relagdo as cperagdes do grupo a qUé pertence a rede em estudo.
Para simetria hexagonal, que € o caso que nos interessa, somente

Ag. AQ Ag_e Ag sdo diferentes de zero. E11i0tf (1972).

Podemos assim escrever

V(R 6,00 = AT Y F ALY AL YASA (YT (B )

Se quizermos calcular a energia de anisotropia, podere-

mos proceder encontrando inicialmente o valor esperado da hamilto-
nfana, Devemos assim conhecer a fun¢$o de onda totai. A parte ra-
dial desta fungao de onda pode ser calculada numericamente., Calcu-
lando as autofungoes da rébresentacio ]LSUMj> em termo das fungoes
de onda de um Gﬁico eletron, nos darfa a parte angular da - funcao
de onda total. Realizar um cdlculo semelhante, para elétrons na ca

‘mada 4f, & um trabalho muito grande, Kasuya (1966).Felizmente exis
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te uma outra maneira muitfssimo menps.trabalhosa. Esta maneira foi
_sugerida:pdr Steavens {1952). | |

' S teoremé_de Wigner-Eckart {Rose (1957)) relaciona os ele
mentos de matriz de'Yf(e;q) com os elementos de matriz de.ooerado~"

res tensoriais irredutiveis . Isto &, podemos escrever:

GmAY e 3> o <41T, 037> (B.6)
0 fator de proporcionéiiﬂade € um determinado coeficiente de Clebsch
-Gordon. <J T, 13> €& chamado elemento de métriz reduzido &o -
‘conjunto de operadores tensoriafs Tg; Segﬁndo a definicao dé opera-
dor tenﬁoria] dada por.Racah, este deve obedecer as seguintes re-

grés de comutagao:

.. [J.t’T{MJ; /({gﬂ’n)(ftﬂnq-i)ﬂ fl"(“"‘tl
| (B 7)
£

(5, T] )= o T

. 0 teorema de Wigner-Eckart nos mostra que podemos relacio
nar os elementos de matriz dos harmonicos esfericos com o5 elementos
de matriz reduzidos, de sorte que obtemos assim uma completa inde -
L]

pendencia de m e m',

0s operadores tensoriais irredutiveis, sao polinomios nas
componentes do operador momento angular total. Seus elementos de ma

triz sao de facil obtengao.
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APENDICE C

Operadores Tensoriais Hérnitianos

Neste apéndice daremos a definic3o dos operadores tensori-

ais em funcao do operador momento angular e suas componentes,

Desde o seu aparecimento na 1itefatura; Stevens (1952) ,mui
tas tem sido as definigoes adotadas dos operadores tensoriais irre
*dutTveis. Muitas destas definigoes diferem apenas em aiguns.fatOres
constantes, Uma das definigoes mais usadas tem sido d'adotada por
Buckmaster (1962), cuja notacdo e 5?. Como em nosso trabalho ado-
tamos uma definigcao levemente diferente da adotada por Buckmastef,
usa}emos a notagao Qv para realgar esta diferenca. Sequimos Wata
. nabe (1966) na definigao destes operadores. A vantagem desta defi-
qigio reside no fato de que para um dado momento angular total J,
todos os operadores de ordem £ podem ser formados a partir da defi
nigao de Q: e uma relacaoc de recorréncia. Como dissemos anterior -
mente estes operédbres podern ser calcufados numericamente por meig

de multiplicacaa de matrizes,

Os operadores tensoriais irredutiveis de ordem & se trans-
formam sob rotagdo como os (2% + 1) harmonices esféricos {Ver Ro-
se (1957)). Por este motivo escolhemos os rotulos 2(>0)'e m(-t<m<2)
para caracterizar estes operadores., Para um dado valor de 1.0:(3)6

definido por meio da relagao:

= £ AL
QR,JT)=61)7"{J)
sendo J: = Jx t in. 0s outros operadores tensoriais de ordem & po

dem ser calculados por meio da formula de recorrencia

Q@) =it )-omen- [T, Q7T] - (e



OSIOperadores tensoriais de segunda ordem s3o 5, isto &

Qs =vi(33-3aG0)

128

QD -- T (2%+ 1) Q;f(i'_)#:_l_-(él,*i) (¢ 2)

Q- 32, QE)- 3

Exceto para o operador com m=0, estes operadores n3o s3o hermitia-

nos. Por este motivo devemos formar combinacdes lineares destes -

operadores de modo a obter operadores hermitianos como sao usados

- na hamiltoniana. Estes operadorés3tensoria{s hermitianos sao defi

nidos cbmo segue
QD=3 {07, )~ "}

Q)= s {e QI - A

<

Portanto os operadores tensoriais hermitianos de segqunda ordem, -

além de Qg j3a definido na eq.(C.2), sio:
QM= 3L LT v Q=00+, )

Qo N=T3- 37 Q=335 0,

(¢

)

0s outros operadores ternsoriais hermitianos que aparecem

na hamiltoniana do nosso sistema sao

.C:d)=¢§[5fiﬁjjwﬂxgr25]fh5J%Jqug,ﬂjri)]
Q(3)- Vi T23t - 315003+ 735 3% r 15 I'E(I‘r 07 J?
- 525 J(3J+ 1)Jf v 294 J2 -5 33407 40 J(Ir1)?
- 60 J(I+1)] -

QL (3) = $(3E+ 35

(€-5)
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APENDICE D

Neste apendice apresentamos uma copia dos programas e Sub
-rotinas usadas em nosso trabalho, com o intuito apenas de facilitar

nossas referencias.
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|02

133
139
133
1340
1355
1356
135

S0i

buz

ui
107

Fsz

132
131

MAIN PRUGRAM FOR ELQSTIE CONSTANT CALCULATION

"IMPLICIT HEAL®H(A=H,J,0=2)

COMMUN/MISBLK/T,J, N, NL'WZaHb/JBLK1J6(17)rJ2(17)rJ4(17)-Ja(17)u
1JXC16),021PC160),322P(15)sJ00P({11)/GRLE/N, GX,G2/SHULK/SXp32,:X,
LHZ ) AKX AZ o U F o 2/7HIDLK/HO(LTI HLI(16),H2(159)}/CBLK/CLA,CL4,CG,Ck
1/88LK/B1A,D2A,BG,BE/G2BLR/GIAD,G2A0,01A2,G2A2,6h/P8LK/P2,04,P0,
1PLE/EBLK/EE(A) /FBLEK/FL1(S)/HAMBLAZRCLIT 1) /7DTIAALK/E (1), BXC(8T),
LACL7,17)/7CRBLEK/DIV1S53),ET(23,17)/5UMBLKZSC(5,4),50(14,2),

1 5E{10, QJ/DERuLKIUER(18,25)/IZbLK/IZ/DJHLl/DJl1b)
COMMUNZSDCBLKZDC(S)

COMMON/LTIDLK/TN,IT, DT NT/F1ILLK/FIL, Pti,sxz
CUMWUN/IDBL\/JDADU

COMION/ZIXLBLEK/NXZ

DIMENSIUN DUC1B),FO0(S)DCOC(S51,CD{(%,2%),EEO(1)},ELP{4)
$0HP(25) +SP(2D),THP(Z29),CP(25),EP(4,23),LEP(18,2%),L1(1k)
1,D0¢18,25)

I C11(014d,259),C33¢14,2%),C12¢(14, 25J,C13(18 25%),C44C18,24%)

FORMAT(1Ad1)

CALL EWHSET(0)
TYPE 131

. FURMAT(//7® -ANT STAGDARD VALUEST 1=YES, 2=hnt)

ACCEPT 139,4DATH

FORBATI(1G)

TYPE 1313

FORMAT({/"' wANT ORDERED PHASH??? 1=YES, 2=%0")
ACCEPT 1140, NoaADO

FORY“AT(1G) .

IF(NUAD I EG,1)TYPE 1355

FOR“AT(/"' GIVE # 0} LAYERS5!!')

IF(HUADJWEUW,1) ACCLEPT 13he,0l

FUORMAT (G)

IF{HDADJ,FEG.1)TYPE 135

FORMAT (/' THE LAST TESPERATIURE Md%T BE TH“")
GO TD (¥91,902),5NDATA

CaLbL STEN

GRl/6,71973n0415D=2

GO TO 951

CALL PHT(1)

ACCEPT 103, J
FORMAT(1G)
FURMAT(/' J 3 ',F5,.1)

CALL JCALC

DU 111=1,4
EECL)=0

GO TO (352,800),NDATA
CALfL, PNT (2)
ACCLPT 105, G,GX,GZ

FORMAT(3G) )
Ww3b,7187324150=2sg
FORMAT(/' G=FACTOR = ',F10,%," EXCHANGE COMSTAKTSH? GX = ',F10,%5

1.0

GZ = 1,F10,5%)
CALL PNT(3)
ACCLPT 107, P2,P1,Ph,P06

FURMAT(4G)

DU J32i=2i,N

DO t32K3L,H

H{l,K)=aQ )

DO 131 I=mi,NG
H(I,146)3PbuRI66P(T)
GO TO (HOS,H02),NDATA
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104 FORMAT{/ ' CRYSTAL=FIELD: P2 = '.1?012;5,' Pd = 1,D12,.5,! PO
1_.= "912.5" _ P66 = '0012.5) B .
802 CALL PNT(4) -
: "ACCEPT 107, C1A,C2A,CG,CE : . R ' _
110 FORMAT(/' ELASTIC CUNSTANTS: C1A = ',1PD12,9," C2A = ',NL2,.5,°
‘1 CG = ',D12.5,' CE = ',D12,.5) - :
803 CALL PNTI(S)
- ACCEPT 107, 81A,B82A,BnG,KE : _ S
112 FORMAT(/!' ONE=ION ME COuUSTAMTS: BilA © f,1PD12,5,¢ B2A = 1,D12.5,
S N 8G = ',012,5," RE = ',D12,5)
404 CALL PNT(86)
ACCEPT 113, G1A0,G2A0,G1A2,52R2,GG,5%5E
113 FURMAT(b64) . _
$14 FURMAT(/' TAUO=I0N ME CONSTANTS: GlAU = !',1PDI12.5,' GZA0 = ',nt2,5
o 1/723X,'GIA2 = "4D12,.5,! G2A2 = ',D12,5," GG = t,D12,5,"' GE =
1',012.5} : : : :
805 WRITE(v,102)
uaxrato,ioi)d
WRITE(S,1170)5,GX,G2
uRIrh(b,zoaJez,p4 Ph,PHL
WRITECO,1103C3A,C2A,CG,CE
ARITE(D,112)8LA,82A,8G,18E
WRITR(0,114)G1A9,G240,G61A2,62A2,G3,G6E
CALL PNT(7)
490 ACCEPT 201, TO 0T, uT ,HA, 04, s KXLsNCHTL
201  FORMAT(YG) _
T=TO0=DT
LU 1001 IT=1,NT
*  T=Te+url
SX=1
GU TO(01,402),042
401 CONTINUE

SL=0
Hi=0
DHZ=Y
HX=hd=D:
. DHX=DH
wHITE(6,1401)T,iZ, Tt | '
1401 FORMAT(METEMP = ' F5.,0,.° hZ = 'YyFb,0,! MAGTOL = ',

1 1PL12.%7)
WRITE (6,190%)
1901 FORMAT (! HX ',TX,'SIC“A’ 11X.'THtTA',1!X.'I 5/2',13X,'51A'
1 13X, VE2AY 13X, E 06, 13X, 228 /)
; GO TO 443
L 402-  §X=D
; Si=l
HxX%0
DHX=0
HZoHQ~=DH
DHZBDH
' WRITE(6,1402)T,H8HX,T1 : '
1102 FORMAT('ITEMP a 1,F0,0," HX = ?,§56,0,! MAGTUL, = 1,
1 1FDL2,5/) .
_ WHRITE (6,1902) .
“lua2 FORMAT (! HZ ", TR, 'SIGHAYLLX,"THETAY, 11X, 11 957227 ,13X,'E1A",
‘ 1 lix;'L2A';13x.'le’.13x.'h2b'll :
403 DO 404 K=a1,S
404 FO(K)=0
. DU 405 Kazi, 18
405 DO(K)=0



[ S

601

2000

1120

2012
1765

1767
2013

1121
1222
1123
1223

1125

1122

1126

1127

406

407

710

DO 601 K=1,4
EE(K)SEEQ(K)

- EEO(K)=0

DO 1000 K=1,NH
IFCNDADG,EQ.1)CALL ANTIF(AoB,C.D)
JF(NDADOEQ,2)30-T0 1120 :
DO 1121 IZ=1,n1
ABE(N1=1)
51Z1= 51£-(2IABJ*(12-1)*SIZ
5285121
TYYE 2000,512Z1
FORMAT(! Siz=!,G)
HZsHZ+UHL
HXEHX+DHX
AXSQ®HA+GA#SX
AZSQBHIL+GLEST
IFC(NDADUEQ,1)G0 TO 2012
CALL MAGSTR{TL,HNXZ)
GO TO 2013
DO §$76%5 L=1,N
HO(LJ-PJ*JJ(L)0P4'J1(L)+P6&Jb(b)
DO 1767 I=1,1¢6
HCl,1)=HO(1)+A2«32(1)
CALL SIGMA
) CALL &£NCOR(NXZ)
CALL SUMCAL
CALL DERCAE
IF(HNDADU EQ . 2)G0 TO 1322
WRITE(H,1910)
WRITE(®,1304) AP(1Z), (uhP(l&,—},ﬂ_l 9}
wRITh(GpIQZO) _
WRITE(bL,1304) ip(IZJ,(DEH(IZ,&J,M:l?,!%)
CONTINUE
DO 1222 L=1,18" _
DI{L)=0 . . -
PJCL) =V
DO 1223 Mz, 18
.DO 11213 b=1,u1
DI(MY=DI(M)+DER(L,#)
CONTINUL
CONTINUE
00 1125 L=1,18
DICLY=DICLY/ZNT
GO0 TO 1127
LU 1126 L=1,1H
IF(MDAVDULEG . 2)DJ(L)=DER(IZ, )
CONTINUE .
UO 406 L=1,5
FI(L)=Fi(L)-FO(L)
IF(K.EQULY)FO(L)=FI(L)
CUNTINUE
0O 407 L = 1,148
OJ(LY=UJC(L)=DUL)
IF (R EU.1)DOCL)aDI(L)
COMTINUE
ou 710 L=l,4 .
EEP(LYSEE(L)~LEO{L)
IF(KLEQ I JLEO(LIEEE (L)
CONTINUE
IFCnupADU,EG, 1)82:512

-
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SIC=DSURT(SXeSX+52+52)
THST 2957 7951%0DATAN(SZ/SX)
HNEHX
IF (KXZ.EQ, £)Hﬂ=HZ
HP{K)=H~
Sp(r) =516
- THP(K)=TH
CALI IS2(SIG,CA)
CP(KI=CA
D0 990 L=1,4
9490 EP(L,K)=EEP (L)
- DO 991 L=1,18-
991 DEP(L,R)=DJI(L)
. TYPE 999, IT,K,T,HX,42
999 FORMAT(2G,FB, O, FH 0,FS, n)
1000 CunTIMNUE
o DO 1301 I=1,iiH C
1301 .HRITL(br1JUZ)HP(I)abP(I)cTHP(I)¢CP(IJ (P{K,I),K=21,4)

1302 FORMAT(FH,0,1PTD16,5)
WRITE (0,1910)
- 1919 FORMAT (! H ',TX,'JhA',llK.'UAﬁ‘,ll‘,'Uﬂu',ll(.'bap'.lli,

1 YUAQ Ny 1IX, TUBB ' » 11X, 'UBD Y, 11X, 0P, L1X, "UBAY/)
R0 1303 1=1,NH

1303 ARITE(6,1301) HP (1), (DEP(L,1),L=1,9)
1304 FORMAT(FDL, 0,11 3014,5)
HRITE(6,1923) '
1920 FORMAT (! H ', 7X, U0t 11X, 00,11, anst , 114, "upPk 11X,

1 VUPQ L 11X, U X, P UCC Y L 1L, PUCKE L L, VIR /)
COBY 1309 I=f,iH
130% WRITE(G6,130A)0HP(L1)Y, (OERCL, 1) L=10,19)

. GO TU(1800,1305)4DANG
1500 WRITE(6,1801) .
1501 FURMAT(//712X," FIL', 11X, 'F13',11X,°'51%")
: WRITE(6,1803) FI1 ,FI) ,512
1803 FORMAT(SA, 1P3D15.%)
LHOS IFCAAZLZNEL1)GD TO 1792
WRITE(6,1703)
1703 FURMAT(/ /! Ay IR "OCLICHIZAY e TRo " UCAI(HIZAY Ve e,
o 1 TDCAGACH//ZAY (B8R ' DCHIBCH/ZAY ¢ T4, " T6AZZA) /)
GO TO 1707
1702 ARITE(6,1704)
1704 FORMAT(//" HY 9%, 10011 CH/7/7C) Y, TX, ThC33(irs/C) ", Y,

1 'DCAGACHZ/CY ! puXx s ' DC I/ /CY L TR, YV ICan i/ /0) " 1)
1707 DO 170% K=i,Nit '

CALL S3SDC{HDALU)

PO 1704 L=21.,%

1701 CO(L,K}=DC(L)

170% WRITE(6, 17003 UP (K], (CO(L,K),L=1,5)
1700 FORMATI(FDL ,0,1P0014,%)

1vu} CONTINUE

: GO TU(200,500),0C

5020 STOP

END
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(1)

90

102

20

. DO 10 I=1,N
DO 10 J=I,N

HUUSEHOLDER TRIDIAGUHALIZATIUI OF sr%wsraxc warn;x

SUBROQUTINE TRED .. . L

IMPLEICIT REAL#8(A=H,0~2) - ’ ' e

© COMMON IH&HBLKIAC%?&QT}iDI&BLKIﬁ(i 1,3:11):2(11.17}
-1 /nzsuux/T,rt,n Hle az.ua

ZC1.J)=ACL,3)
LCJeX)=2(1,J)

DO 20 II=2,N

InNe+2=-11

Lale«2

F=2(1l,1~1)

Grl

IF(L.EQ,0)GO) TO 21

PO 33U K=1,L

GAGHL( L, K)nn2

HaGeF»F . ‘
IF{(G.GTele32D=233G0 T 101
ECI)=F :

H=o

GOTO102

LaL+1

ECIYSDSURT(H)

CIF(FLGELO)E(I)==E(L)

G3E(L)

H=H=F#»(

LI, I=1)sl=G

Feo ‘

DU 50 u=i,L
thIIJ‘-:Z(I't‘J/”
G20

D by hA=1,d
GEGHL(JyhI w7 (I n)
JJ=J+)

IF(L LTJIIGO TU 71
DO T0 K=JJ,L
GRGEZ(h, JIREL(1,K)

BASIEIAL

Far+GeZ(J, 1)
HH=F/ (tiend)

pty 80 J=1,L
Fedi(l,J)
E{(J)=E(J)=HH&F
G=E(J)

DU Y9 K=1,J

LI RIBL(JI,K)=FwE(K)= @2, R}
CONTI HUL

DLIy=H

CONTINUE

D(1y=9

E(l1)}=0

DO 160 I=31,n
Lel=i

IF(D(1) . EUu,0,0R, L.LQ 0)G0 T 98
LU 129 J=1,L

GmQ

DG 121 K=i,L )
GRGHZ(I,R)*Z(K,J)
PO 122 Ka)l,L

_13‘._
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122
9

123
100

120 -

Z(K,J)=Z(K,J)=GwZ(K,1)

CONTINULE
DCIY=Z(1,1)
2(1,13)=1
IF(L.EQ.0)GOTOXOO

DpO123 J=1,L

Z(I.JJ:O
Z(Js1)=0

CONTIHUE

RETURN
END

132
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30
3

40
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100
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SUBROUTINE. TUL

133

QL RLGUHITHH FOR LIGEVVthES AND LIGEHVECTOHS of SYHHLTRIC MATRIK

IMPLICIT REAL®8(A=H,D=2)

CUHHUN/UIABLK/D(17},&(17}92(170ITJIﬂISBLK/T'Uoﬂ;NI,ulphb

DU 10Ia2,H
E¢I=1)=mE(])
E(N)=V

b=

Fao0

DO 20 L=i,N
J=20

H=1, lID-IBO(DRJb(D(L))+hRGS(E(L)))

IF(Bb.,LT.H)B=H

DO 30 Mz=L,N
IF{DABWS(E(M)) . LE, B)GO TO 3y
CONRTINUE

CUNTINVE

IF(M,EQ,L)YGO TO 32
CONT INUE
IF(J.EQ,30)GO TU 1000
Jeled

GmD(L)
PR{D{(L+1)=G)/(2*E(L))

REDSURT(1+PeP)

X=sP=R
IF(P.GT, . 0)X=P+R
DILY=E(LYI/X
H=G=D(L)

IF(L, Lu.N)bU T) 5%
LL=L+1

DO %0 I=LL,"Y
DEI)=N(L)=H

F=F+H

PRp(AM)

C=1.

520

IF{(M=1),.LT. L)uU T0 61
MM=Me]

DU 6O liIsL, wn

IeMM=I1+L

GeCerE(]L)

HaCesp

IFCUABS(P) JLTJUABSCE(L)I)GO T
Cak(f)/P

RaDSURT( ]l +CsC)

E{l«l)=SepPak

Sul/R

Cmi/R

G0 T 101

CsbP/E(L)
RRDSSRT{1+CaC)
E(I+1)8S5ab(I)#R

S5mi/R

cmaC/A

PECOD(1)=5eC
D(I+l)sHeSe(CoGeSab(I))
DO 73 K=l N
HaZ(K,I¢f)
Z{K,1+1)RSRZ(K,1)+CeH
Z(K,1)8Co2(Kyl)=5SeH

100
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‘60 CONTINUE
61 E(L)=SeP
' D{L)=CepP

IF(DABSCECL) ) .GT, n)corasu

32 D(L)3DLL)+F

20 . CONTINUE
DO 200 Isi,N
Ke]l
PaDCL)
IF(1.EQ.N)GD TO 211
JJsElel
DU 210 J=JJ,N
IF(D(J) .GE,P)GDO TO 219
KsJ

' PaD(J)

210 CUNTIUE

211 CONTINUE

IF(K,EQ.I)CU TO 230
D(K)SD(CI)

D{1})=p
DO 240 J=mi,.N
PeZ(J,I)
ZC¢JeL)=2(Jd,K)

240 Z(J,K)=P

230 CUNTINIVE

200. CONTINUE
RETURN

1000 WwWRITE(o0,1001)

1001 FORMAT(1H1'"EIGENVALUE RNOUTINE FAILEDY)
StTup .

END

C CALCULATIIN DOF J OPERATIRS
SUBHOUTINE JCALC '
IMPLICIT REAL®Y(A=~h,J,0=2) -
CUHHUh/JbLK/JZ(zf)fdztl?l JE(17), JotilJ,Jt BY, 02101 )
BJE6EC11)/ISBLK/T,ds Nyl pn2, et (1ol dzibtinyJzerasy.
NE2&sJ4+1,01
JEEJR(J+])
Niah=1
N2zh=y
Nbahwb
DY 10 I=i,N
Rajei-]
R2=ReR
R4zR2#R2
LJZ(1)an
J2(1)a3ep2eas
JA(IIAIVeR4~(IJeJ5«25)aR2¢ 30750 (J5=2)
1?b:§;=n4-(2jloﬂ2 JI08 547 39)4R28(1050)34(J5~5)¢294)~ Sedsa(Jse(Jls"k
+
IF(LHEHIIX(L)RDSQART(JS=Re(H= 1))/2
10 COMTINUE
DU 20 I=%,NM2
20 uzzPlI)=JX(1)'Jx(I+1)'2
00 0 1 = 4,
Yo JbbP(I)IG'JZ2P(IJ'J22P(I*2)'J2£P(104)
U0 43 1= 1,48
41 JJIP(IJ-Jx(I)~(JZ(I)+Jz(I¢lJJ
RETURN -
EHD

b T dwn e e er L
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CALCULATIUN UF MAuMFTILATIOi AVD nAuNLTUbTRICTIJu
SUBRQUTINE MAGSTR(TL, uX2) S L
IMPLICIT RE&LG&&A-H,J,O-’) : ' 1f, - ' '
CONHDH/SHBLK{bx;bz,Hx,% oAX.A£,U¢£.«/HO%LP!WJ(!?);ﬁl(lb) 42¢1%)

A/GBLK/Q,GX G&/CBLK!CI‘rClquGpLh/hﬁhh/BlA;ﬂiirdhoﬁhlulﬂthGIAd

1,G2A0, GlAl,uZA?..G/PHTK/Pz.Pi PosPEO/MISHUK/ T, JeneNYod,,00s

$JBLK/JZ(17),d2C17), J4l17)rJ0(17)adX(lﬁ)cJJlPllo)th'P(ls)rJDbP(ll)

L/7EBLK/E LA EZR)ELIG,E2E/FRLN/FALFH,FD,FP,FI/ZHAMBLKZH(17,17)

CUMMON/FIBLE/FIL1FL3,S13/70DBLE/NDALD
FDzyp
FP=0
Fa=o -
GLlM=Gl1AQ=G1lA2
G2M=G2R0=L2AZ

GIP=GlAD+2851A2
G2ZPsG2AV28G2A2
DEL=1 ,D=b

=0 -

IF(DRBS(B1A) LT, 1 D=tn)nT=t
G20=G7,
GX0=0X
P2P=PlwbBlAnt |A=BH24E2N
PLi==1GeL1G

P2i==nb e lE
GX=0GX0+ Ju{GIHELA+GINL2A+GGHELG)

GLZEGZU+JR (GIPSELASGZPRE2A)

DO 10 I=1,n4

HOCI)=P2PoJ2(I1)+P48J4(1)+76435(1)
no 11 I=1,n1

HICI)=P21321P(1)

DO 12 I=1,H2

H2CI)=p22#322P(1)

CALL COUNV(NT,NXZ)

IF(NT)Y14.,14,15

Fos¥

S bu2ulrzst,u

H{IsI)=n{Il, 1)+DFL*J2(IJ
CALL S1u4a
FA=(F«FQ)/DEL
PG 21 1=a%,4
H{I,1)=H(L,1)=0ELeJ2(1)
IF(HX2.Eu,1)GT TU 4%
DO 4%) I=1,N .
HOI,1)=rdC¢1,1}+0EL"l7(1)
CALIL, S5IGMA
FUusJes528{r=F0)/DEL
DU 22 I=1,N
H{I1,L)=h(1,1)=DELaJ2(])
CUNTINUE
IFCHAZ.NE,3)GU TO 452
DO 23 I=i,HN1
H(I.1+1)-H(1;1+l}chL“J21P(I)
CALL SiuMa
FOR(F=FO)/DrL
00 vy 1m1,n1
H{IL, ltilzntlalﬁl) Le0EL®J21PC1)
CALD SIGMA
FDI.SO(PD*(F-POJ/DLLJ
DN 24 1I=i,N1
H(I!I‘l)'"(lt101300£L'J21P(I)
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452 - CONTINUE
T IF(HXZ.EQ,2)GD TO 453
DO 454 IsieNi
454 Htl.14133H(1;I¢1)+DEL&JX(I)
., CALL SIGMa
FPeJaSXe(F=FOQ)/DEL
PO 25 I=i,nt
5 H(I, I+1)=H(I.I+1)-UEL0JX(I)

453 DO 26 1=1,N2
F{} H(1,1+2)=H2(I1)+DELeI22P(I)
CALL SIGMA

Fis{F«F0)/0EL ' )
E!Al’(BIA'FAGGLHGFP G1PeFQY/C1A
LZAII(B2AGFh-GZ“*FP G?P*fﬁ)lC?n
EiGl=(BU»IB=GGeFP)/CG
EZ2EL1=BESFFD/CE
'D—DH&Xl(DAdS(LlAl-Elkl.“’?S(L2A1*L2A} DABS(ELIGI~E1L)»JABS(E2EL=ZaR
1))
ELAZELAL
LE2A=EZAL
EIG=ELIG]
-EZEEEZE]
DDBUHAXI(DAbsttln CAGSIELAYT s YARBIELG) s DAUS(E2E)) + l.iwo
KT=}
IF((D/DD).hT.TL)hT-O
G0 TO 100
15 . GX=EGXU
G2uGZo
IF(DABS(ELA) LT, 1 D=5)2
IF(DABS(EZ2A) sl ela=5):
IF(DAbS(tlc’).Llolqu-’JJ
IF(UAB&(E .ZE.J.uI'.l.u"‘E)]
KETURHN
AV

L.
l-"lJl—'
| o B T o)
aHun
[N w RV & |
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CALC. OF EOUILIBRIUH 5015
SUBROUTINE SUMCAL . =
INPLICIT REAL®8(A=H,J,0=2) - S | A |
CONHOHISHHLKIDA(G);U Fo:J”QBLWfﬁai133):31(23117)131Rbbxf1[17).

155110a23 :
D010 1310
51=0

S52=0

53=0

S54=0

PO 18 K=1,N
X=zET(1,K) -
Y=X#X - .
W=E(K) .
V=EX(&)

S1=5ievex

S2=82+¥eYX
S3=53+Vens)
S54=54eYenny
S5CLI.1)s81/2
SCLIlrpe)=5277
SC(Is3)=853/72
SCLIs3)=d4r2
DO 20 I=i,1iH
L=l+5

$1=0

52=0
DG 2Y K=l
X=ET(L,K)
VREX(K)
S1=S5teivn)

£=520Uixbgtk).

SLCLel)=5172
50(1:1)—»3/7

" LL=O

DO 30 1=1,4
M=I+!

pu 30 F=i,5
LL=LLed

Si=0

52s0 .
DO 31 L=1,4
V=EX(L)

wW2ET(1,L)eET(X, L)

Slz5ievea
S2=S52«vVausb (L)
St(LL,1)=81,2
SE(LL,2)ms2r2
RETURHN

END

. 13?-
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CONVERGENCE OF FILLD Vs SIG!A

SUBROUTINE CUNV({NI,NXZZ

IMPLICIT REAL®B(A=Hodsdaz)

CGHHOHIsabelsx.au.ﬂx HZp AKX, AZ, U FeZ/H03LXIH0CT17), H1C16),42015)
1 /GBLK/U,GX, 5 ZldAHSLK/1(17p17)/!155LKIT.J.7,ﬂl,“l;ﬂ&/J&LhIJ‘

1C17),DUC(S51),JX(16),0D(42)

COHHUN/PIHLKIFII.FIB;SI?/?DBLKIKD&QD

FQLSX)s(AX=UsHX)/7GX=5X
FH{SZIS(AZ=Q8HZ)IGL=57
D=1.D=6
PO 3 I=}1,u2
H{l1,I+2)=H2(I)
TL=d. D- :
IF(NT HEOJTL=S1.D=130
GO TO (209,300, 100).uxz
DO 20 I=i.N
HCIeI)=HO(I)+AZOJZ(1)
DO 21 1I=1.H1 '
H{I,1+1)= H1(1)+AX¢JXCI)
CALL SIGHMA
FXSFu(sX)
FZ=Fn (S5}

IF{UABS(FX) LELTL.AND D455

DO 30 I=1,1
HCI,I)=H(1,12+DaJ2(1)
ALShL+D
CALL SIGMA
FXY=Fu(sX)
FZi=Fn(52)
DD 40 I=i,M
H(1s,1)=H(Yl,1)=DsJ3Z2(1)
AZSAL=D
D3 41 I=1,H1
A(ly1+Y)=2H{), Ifl)*D*JK(IJ
AAXASAX+D
CALL -SIGHA
FA2=FU({5X)
FL2=2FA(SL)
"AXSAX®D
FXZ=(FXi=FX)/N
FXXua(FXZ2-FX)/D
FZXu(FZ22=¥Z)/D
FZZa(Fil=tZ) /D
DENSFXARFLL=-FXZ8F X
D25 (FLLwP L=y 2oV L) /DL
DIS(FURNF X~V AAeF ) /28
AXaAXeD2
AZahl+D]
GG TO 100
D0 70 121,54
H(1,1)=H0(X)
Dﬁ 71 I=x1,.4N1
ngIrI+1)=HI(I)+AIGJXCI)
CALL SIGHA
FX2EUW(SX)
IF(DABS(FX) ,LE,TL)R%TIRY
DO 72 1a1l,N
HCLplel)=H{Ll,XI+1)+DaJX(])
AXRAL+D
CALL SIGHA
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"80-
321

82

1234

20

39
10

40

123

CALCULATION
SUBROUTIWE S3I4HA

INPLICIT REAL®S(Awrd,J,3=2)
COMMON/SHALKASX, 32, 1X, 42

DIMENS N
CALL TIRED
CALL TulL

FX1aFa(5X)

D1=0eFX/(FX=FXL)
AX=AX+D1=D

- GO TO 20%

DO uv0 I=1,N1

CHAlE,1e3)ad1(1)

DO 81 I=1,H
MCL, 1)=r0(L)+AZeJZC1)
CALL SIGMA

"F2EFA(SZ) . :
IF(DABS(FZ),LE, IL)Reraa

AZ=AZ+D

p0 82 I=1,.

HCI, R)=H(L, 1) +D=J2()
CALL SIUMA .
FL1=2F#(52) :
DI=DeFZ/(FZ=F21)
A2=AZ+D1=D

- G0 T3 321
END

1,0V(42)

rAX A2

ar HAGHETIZATIOW.AND TAER4IJY™

COHHQ&/EIBLKIFII¢F1J,SIZINDHLRIHJAJQ

TYPe 1234,(Z(L),1=1,15)
FORMAT(1PADL13,9) :

D} 10 I=l,k

531=0

- 52=0

DO2VK=L, H
SI=S1eJi{EYa (K, 1l)es
LP(1)==517

DU 30 K=1,:1 '
52252+« X(K)*A (K [I®*A(XK+1,1).
XP(I)==2852/J

S1=0

S2=0

$3=0

S480

DO 40 1=1,4
- VRDEXP{(E(1)=E¢1)3/T)
EX(I) =Y

S1851«V

S52a852+L{])eV
SISS3¢ZP(1)eY
S54n54eXP(l)ey

=51 '

UsS2rsoi

SX854/51%

52853751

TYPE 123:5X¢35%Z
FORMAT( 'SXx',1PTD14,.5,."

FaE(1)=TepLOG(Z)
IF(DABS(SX) sLTul,0-19)5%Xa0
IF(DABS(S5Z)ulT21.0=10)32m0
RETUR"
EnD

XP(22),2P({2T).G(17)

523',1P7014.%)

AMIC FUSNCTIIONS

IX(16

139 -

sU st o 2/3IABLK/ECITY hEXLLIT),A017,17)
1/HAMBLK/n(17,47) /415BLE/T, 208, N1s 42,86/ J3LK/TT(1T),n(51),2

3
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CALC. or FIRST AND sscauo QRDER Euzncr CBRRE~113h5

SUBROUTINE ENCOKR(NXZ) :
IMPLICIT REAL®B(A=H,J,0=2)

140

. CDH%DM/JBLK!JZ(!?)oJ2(17)rJ4(17JoJ6t17};JX(IG).JZI?(Ib)-J?ZP(15):
1JooP(11 )} /DIABLK/ECIT7),EX(17),A(27,17)/CRBLK/DIV(153),ET(23, !7)/%{

ASBLEK/T,J,N,81,:2,%6/543LK/8X,52
COMMON/FIBLK/FIL,FI3,S5IZ2/%03LK/RDADD

s HX HZ,AX,AZ, S, F.Z

DIMENSION JA(I&J):J“(1‘3JrJC(le)oJD(iSJJaJE(IS!chP(ISB)cJJ(ISJJ

DIV(1)=0O

DO 10 K=2,H
Ma(Ka(K=1))/2

LeK=]

DIV(XK+M4)=0

DO 10 1=%1.,L
DIV(I+MI=1/CECI)=E(X))
PO 20 K=1,H
Mar(Ke(Kk=1))/72

Do 21 ;=10K

CIK=I+d

22

23

24

21

530
S52z=0
S3=0
S4=0
550
S6=2)
s1=0

-DO 22 L=1,N

PaA(LsI) AL, K)
IF(NXS I NE L 1)S12351+PeJ2 (L)
Sz2a§2+PwJ2(L)
JACIK)=S2
IF{ WXL NEL )T (IR) Jesoes]
PO 23 L=1,MN1
PRA{L,I)*A(L+1,%)
UBACL+1,I)®A(L,X)
IF(NKL HEL2)533534+3X(L)e(P+2)
S54=53+J21P(LY*®(P+3])
S5585¢J21P{L)e(u=P)
IFCuil ik ,23))P{IX)=zn3etes)X
JDCIR)=S3
JECIK)=SS
DO 21 L=1,42
Posh(L,I)eN(Le2,N)
QsA(L+2,1)%A(L, k)
S568S6+J22P (L) (deP)
57=87+022p (L) e (ii=P)
JB(1K)=Sb
JC(IK )=s57
ET(1,K)=52
ET(2,%)=30
ET(3,K)=54%

IF(NXZ HE,2)ET(4,K)3353#TJe5X

IF{NXZ ,HELL1JET(5,K)=51%Je57
COURTINJE

CALL CUR1 (6&,JA)

CALL CORT (11.,J8)

CALL COURL1 (15,J0)

CALL CORL (21.,JC)

CALL COKt (23,JE)

IF{NXZ,NE,2)CALL COR1 (i8,JP)
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IF(NXZLHF.1)CALL. CORL (20,J3)

CALL COR2 (7,Ja,J8) :

CALL COR2 (8,JAsJD) :
IF(NXZ . %E (2)CALL COR2 (9,JA,JP) .
IF(HXZ NEL1)CALL COR2 (10,JA,32)

CALL COR2 (12,J5,30)

14
13
10

12
11

i4
13

IF(NXZ ,HEL2)CALL CAR2 (13,J8,JP)
IF(NXZ,.HEL.1)CALL €32 (14,J3,39)
IF(NXZ.5E42)CALL €342 (10,JD,JP)
IFCHNXZ4UE1)CALL COR2 (17,J9,J43)
IF(NAZ.EQ,IICALL CORZ (19,JP,Ja)°
CALL CuUR2 (22,JC,JE} )
RETURN
END

SECOND ORDER CORRECTIO“S FOR ‘EQUAL JYPERATIRS
SUERUUTINL CUR}(N,J) -
I“PLICIT REAL =8 (H-L!JJ'G-&}
COMMUN/CRBLA/DIV(153),E T(JJ'17114133LK/T.-143olr W
PBIMENSION J(15%3)
DO 10 1I=1.,N
S=0
IF(l.Eu,.1)2GC TU 11
L=sl=1
DO 12 K=1.,L
MRER+(1e(]1=1))/2
S2ES#DIV(rK)eJ{Hh)na2
CONTINUE
IF(ILEG,n)GU TO 13
L«1+1
D& 14 k=L, N
Sl =1))/2
S2SHDIVIvE)SI{(MPK)we?
ET(R.1)=5
COMTINUE . -
RETURM
‘END

SECOHD GRUER EZNERGY CIPRECTIOYS FUR UJNETUAL UPETAL =5
SUBRUOUTINE CORZ(H,J1,34)

IMPLICIT REAL®B(A=H,J,0=2)
COHMON/CRBLE/DIVILIO3) T (23,47 781530 L /T s Js e titrtn2, it
DIMENSION J1(153),Jd2(153)

‘DU 10 k=1,ti

S=0

I (I.LO.I)GU TO 1%

Laxl=]

L0 12 K=1,L
MKxK+{le(]=1))/2
SES=DIV(HK)eJI{MKI®J2(A¥)
CUNTINUE

IFUTbGa%N)5N TU 13

Lhalel

DO 14 KsL, N
MEKEIs (KO (Kmt)) /2
SES+DIV(HMK)IMII(HKISJ2LHE)
ET{(M,L)m2s5

CUONT1IHUE

RETURN

END '

!Cl
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REAL®BFUNCTION F1l{L.,¥) _

IMPLICIT HEAL®8(A=i,J,23=2)

COMMON/SUMBLE/SC(9,3),80(18, 2).55(:0.2)!5nabxlato).u FeZ/M1ISBLKY/
1T,J,N1,02,43,44

UIBIOUIT .

T2=TeT _

Fi T2 ({SD{L, 1) IS5V (Lp2)/T+{S5C(M1)28201250({M,2))/T=SC(MH,1)
10SC A, 3)/7T24(SC{, ) -U*5C(4,2))/7(2T2))

RETURN

END

REAL®SFUNCTION F2(L, M, 9,K)

IMPLICIT REAL®#S(Awi s J,0=2)

COMMON/SUMPLK/ST(S, 33, 53(1302)cSL(IUaZ)ISHBL<ID(o);J F.hzwxsann;
1T, Jo N1 N2,%3,53

Ul=1+0/s/T °

T2=TeT

F2 =50(Ly1)eu1=59(Ls2)/T+2e(S5C(4,1)e52 (‘cl}*ll‘b (X,1)377
1=(SC(4s1)@3C (N, ) +SC( 1, 1I#SCC1,3))/T24(SE(K, 2) =3 (Ko1)o )rT2
RETURH

END

SECOND DERIVS, 3F INTEZRWAL ENFRGY
SUBRJIUTINE DERCAE

IMPLICIT RLAL'&(Q*ﬂ;J'u'L)
CdHﬂUq/bdiﬂthsctbri)cﬂ?(lﬁrl)rs Clwe2) 20 IS98LK/ T D103 nuld /i 2ln)
ipd'Fah/dLhﬂLK/ULﬂ(l1t)1)/I£3Lr/lq
Ul=1+U/T

T2=T+7

DERCY12)5F1CL,1)

DER(O:IZJ=F1(D'2)

DER(LV,12)=F1(12,3)
DERCL3.I2)=F1C13,3)
DERﬁlbrIZJ=F1(15'5)
DER(ib,13):26(33{1b,1}¢11-33(15.ZJ/TJ
UERllalIZ)=2'(53(13r1}‘31‘SD(1502)/T)
DER{2,1Z)=F2(2,1,2,%} )
DER(CI,1Z)aF2(3,1,3,2)
DERCA,1L)3F2(3,104+3 )
DER(S5,1Z2)3F2(%¢leos4d)
DER(TSLL)SF2(Ts<e 3ed)
DER(B,IZI=F2(%,2:4¢%5)
DER(Y,12)=F2(49,2,5:7)
DER(11,1I2)3F2CLt1eded,d)
DERCLZ2,IZ)Y=F2{14,s3:5,7)
DERCIAIZ)=F20130 505910
UEH(:’;IZ)“SD(17J1)‘U1‘33(17f2)/T
RETURHY

END



SUBROQUTINE STDER

IMPLICIT REAL®3S(A=dH,J,0=2)

COMMUOR/CBLRK/CLA,C2

A,C5,CE leLKIBlA.%Z%.BG,éEI GBLK/3,GX. G2

1 IGZBLKIGIAO;u?AJ-SlAZ;bZA!'GGIHISBLKITcdgﬂgﬂl'h2.%b_

.1 IPBLKIPZ.P% P6,P
JET,.5
G=l.2

66

0=G»p, 1197354:59-2:-

6X=14,5 .
Gz=1e.a‘_
P2E=0,312
P42, T34D=04
P62 ,5T2D=37
 P66==),7D~J5
ClA=49700V
C2A5224254
CG=nid70
CE=202986

- GLAOs=5
GlA2=z«3,5
G2A0=0
G2A2=0

GG=EY

GEz"
Bl1A=2,0
B2A=2,4

T BGamH, 7
BES7
RETURN

END

S5Uar0ITLE

G‘J rU,(l;l,Jp‘l,'j.u,?),‘i

1 TYPE 10
iv FOR AT/
RETURN
2 - TYPE 29
2u FORYAAT( /"
’ HETUkRY |
3 Tipe 33
3u FUORMAT( 2!
v RETURN
4 TYPE 43
4v FUORMAT (/1
) RETURS
s TYPE Su
59 FORUYATLZ!
. RETURYN
& . TYPE b
, 60 FORMAT(
RETURN
7 TYPE 10
10 FURMATI(/
KETURM

END

PRT(0)

E4TER
EiTER
EMTnH

LOSTER

ENTER

ENTER

ENTER

Jrs)

Sr 11X,

P2y
Clai,

H1lA,

GlAD,

TS,

Phr

C2Zh,

HZ2A,

0T,

RS

Ph,

G2AG,

nt,

Ca,

B5,

G1AZ,

i,

Ce's}

detr)

E

P6styry

G222,

Wty

G,

X2,

GF 2

HC ,

TL*/)
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SUBROUTINE 152(S,F)

" IMPLICIT DNOUBLE PRECISION ta-n.u-zJ -

IF (S.LT.1.D=3)GO TO 20

XOm3 e

VadeXP(=2,00#X3)

C=(1.D0+\')/(1 .D‘)-V)‘X.DUIXOOS
PE1,D0/X0882=3,008V/((1,D0=Vyou2)
DEL==C/D

XozXu+DEL

IFCl.U=10, LT {DARS(DOEL)/XI)IGD TJ 10
Fel.00=3,0085/749

RETURY

Fs0,0D085ss2

RETURA

END

SUBHOUTINE SDC(HDADY)

IMPLICIT REAL®B(A=H,J,0=2) '
CIMMONZDIBLEN/D(18BY/3BLA/BLAB2AB3+BE/SI2BLE/GLAD,
1 G2A0,0G1A2,G2A2,GG/SHBLK/S8X+SZ,08%sHZ A A2, UsF s/
1 MISALK/T,JsNp 1,02, 0/P3LK/P2:P3,P5,P86
CUMMUON/SUCBLK/ZOC(S) /FISLE/FILF13,512
COMMIN/LXLBLK/NXZ

GIN=GLAU=G1A2

G2M=32A0=G2A2

GiP=Glave2, Du=sG1A2

G2P=G2A02,D0#G2472

IFCHiAT bW 2)50 T )
DC(1)=((r1A=B25)0e2)8 (1 )eE;6558006)42 NIRRT

1 (BlA- B?_)*J(ZJ*({;I1-(21+PG)0'ZJGJ(13) 2olitd

2 #(BlA=B2A) S (GIN=G2Ma55)eD(4)=2,0083 0 (0 u~y24

.3 eGG)en(d)

DCCA)=((B1A+2,0)802A)8823aD(1)+((51142.00¢G2H1)
1 #22)80(13)=2.008(3i%¢2,308B23)2(G1YNe2,D0s

2 G2#)#0(4)

GO To 2

DC(1)2((31A~B23)ee2) el (1)+BGoE503(0)e((F1P="i2P)

1 #0l2)e0(15)¢ 2l N0ePS( B 1A=B2A)80(2) 2,008 (B1A"

2 B2L)e(GIP=G2P)*D(5) :
DC(£)=((Blaoz.DOGBZR)*OZJGQ(1)*((;1902.90-52?)*92
1 Jed(15)=2,Die(BlA+2,008B2A)e(GlPe2,00eG2P)eN(5)
DC{3)5(pEse23e0(19)

- DC(H4)=(BLes2)»n{18)

DC(Y)=ixGeBGoD{15)
RETURY
END

148
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SUBROTINA PARA CnLCUL&R FI1,¥F13 £ SIZ

SUBRUUTINE ANTIF(JUK,XK,CO,DF1¥)

IMPLICIT REAL#8(A«H,Jd,0=3)

CUONMHCN/MISBELK/T, J;l,ll HZ;?GIJBLKIJZ(!?),J?(17);

1J4(17),J6017),J3X(10),J21P(16}),J322P(15),J66P(11)

CUMMON/PBLK/P2,P 4%, Po. 2o /54 5LF!5K¢ SZ;‘%K Hz'
3&1:&2:0:?0&

CUM“DNIIT%LKITH,IT.?T;H’/FIHLKIIIlcFIJrSIo
T1=T1

.FIA=0

FIB=¢0

FIC=0

TEL=1,0=06

1C=0
IFCIT,E1,1)TH=T+DT®{KT= 1}
IFC1II . E4,1)T1= 11 .
DD 2 ®Kz=l,N

- REJeleRr

R2=keR

R4sRZ=p2
EXPU=DEAR(=P22J2(X)/11)
EXP1=DEXP(~PdeJ4(K}/T1)
EXPZ2=DEXP(=PoeIn(K)/T1)
EXPzEapueFAPlesXp2
FIASEF L Aeu2eEXP

Flo=rlop+i XP

FIC=FIl+n3®EXD

FlizsbHla/Fis
FI3=3,00e(Filee)=FIC/F18
FITa=Fl1/T1

IF(IC,E3.,2)62 T) 12
JEQT1 Ede THIFTNSFIT
IF{Tl LA, T%)F1I=F13

JF(TI ,EQ, TH)Ful=FI1 )
IF(IC.Eu,1)FDu=F1IT . -
IF(TL N, TiYIC=1

IFCEC, 21,1350 TI0 3§

CI1CEICe)
Ti1=Tw=1T2L

Fla=0Q
FlB=2
FIC=3
¢O TO 1t

JAK= . 5D J«TH/FN]

XKZDSART((THas3)/F1L)
CUT1,41421356/(JGCKe])
DFIT=(#F TH=FDI)/TEL
DEL=DSURT(TH-T)
S1L3CO« KsDSURT(DFLITIsDEL
IF{IT . NE,1)GD TO 12
T1i=T

IC=1IC+1

GO TO 11}

RETURN

END

145"



