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Resumo

O comportamento dinamico de spins em materiais magnéticos ¢é influenciado pela geo-
metria que eles apresentam. Além disso, outro aspecto relevante é a dimensionalidade do
sistema. Trabalhos recentes comprovam o interesse do estudo das propriedades magnéticas
em sistemas de baixa dimensionalidade, que é devido em grande parte as aplicacoes tec-
nolégicas, tais como: nanosensores, gravadores magnéticos de alta densidade, dispositivos
magneto-eletronicos, etc. Neste trabalho estudamos a propagacao de ondas de spin em
nanofios magnéticos cilindricos, onde a abordagem ¢é feita utilizando teoria microscépica,
através do Hamiltoniano de Heisenberg, em que os spins sao considerados fixos nos sitios
da rede e cuja geometria da secao transversal dos cilindros é hexagonal. Entre as interacoes
magnéticas estudadas consideramos: a interacao de troca que pode ser ferromagnética se
os primeiros vizinhos dos spins estao numa configuragao paralela, ou antiferromagnética
se estiverem antiparelelos; a interacao Zeeman que ¢ devido ao campo magnético externo
aplicado ao sistema; a interacao de Anisotropia, esta sendo responsavel pela direcao de
magnetizagao preferida que diversos sistemas magnéticos reais apresentam e a interacao
dipolar de natureza magnetostatica, presente em todos os materiais. O formalismo leva
em consideracao a dependéncia espacial dos spins no sistema, onde os operadores de spin
do hamiltoniano sao escritos em termos de operadores bosonicos de criacao e aniquilacao
através da Representacao de Holstein-Primakoff. Em seguida, aproveitando-se da simetria
translacional em uma direcao devido a periodicidade da rede, realizamos a transformada
de Fourier para estes operadores fornecendo um sistema de equacoes matriciais no espaco
dos vetores de onda. A partir desse sistema de equacoes obtemos vérios espectros de
excitacao como: a relagao de dispersao para as ondas de spin, que é o grafico onde mostra
como a frequéncia de ondas de spin varia em funcao do vetor de onda e a variacao da

energia do sistema com o campo aplicado.



Abstract

The dynamical behavior of spins in magnetic materials is affected by its geometry and
dimensionality. One can find several new results in the literature exploiting the magnetic
properties of low dimension systems with different geometries, since the development of
new devices such as: nanosensors, high density magnetic storage, etc., is closely related
to new geometries. In this piece of work, we study the propagation of spin waves on
cylindrical magnetic nanowires described by a microscopic theory through the Heisenberg
Hamiltonian, where we consider the spins fixed at the sites lattice and the transversal
section of the wire is hexagonal. Our model takes into account the exchange interaction
between the spins that can be ferromagnetic or antifferomagnetic, the interaction of an
external field with the spins (Zeeman interaction), anisotropic interactions due to a pre-
ferred direction of magnetization, and finally dipole-dipole interactions. The spins are
described by boson operators through Holstein-Primakoff representation. The equations
of motion for the spins are written in terms of these operators and translational symmetry

in a preferential direction allows us to calculate several excitations spectra.
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Introducao

O magnetismo é um dos fenomenos fisicos que desperta atencao da humanidade desde
os tempos mais remotos. Os primeiros relatos sobre esse fenomeno remontam da Grécia
antiga, por volta de 800 a.C.. Diz a lenda que um pastor de nome Magnus relatara
sobre propriedades “maravilhosas” de uma pedra que tinha “alma”. Esta regiao tornou-
se conhecida mais tarde como Magnesia (Asia Menor, hoje Turquia). Origens a parte,
0 que sabemos ¢ que todo o conhecimento deste tema nos vinte e tres séculos seguintes
foi dominado pelo pensamento e pela filosofia grega através de duas escolas filosoficas.
Primeiramente, os filésofos animistas, como Tales de Mileto e Anaxagoras, deram uma
origem divina as propriedades da magnetita, supondo que esta pedra tinha alma, ou
seja, possuia vontade prépria. Posteriormente, os filésofos mecanicistas ou atomistas,
tentaram através de deducgoes de varias concepgoes metafisicas compreender estes e outros
fenomenos naturais. Eles atribuiram a existéncia de umidade no ferro da qual a secura da
magnetita se alimentava. Curiosamente, esta idéia apesar de ser também uma superstigao,
relacionava dois elementos opostos (secura e umidade) que se complementariam, como os
polos norte e sul de um ima. Dentre os atomistas, Platao e Lucrécio provavelmente foram
os primeiros a notar que estes materiais poderiam também se repelir. Porém, a filosofia
grega por tentar compreender as maravilhas da natureza apenas no campo das idéias, nao
procurou testa-las e predizé-las [1].

A primeira aplicacao tecnolégica direta dos materiais magnéticos foi a bussola, pois
além de se atrairem ou se repelirem, percebeu-se que estes materiais eram capazes de nos
dar orientacao na Terra. Isto proporcionou o avanco das grandes viagens maritimas. O
periodo e o lugar de seu surgimento é assunto de disputa entre os historiadores e isto esta
fora do objetivo desta dissertagao [2, 3].

Pierre Pélerin de Maricourt, também conhecido como Petrus Peregrinus, fez a mais
importante tentativa experimental de entender o magnetismo até entao, escrevendo um
dos mais antigos tratados de Fisica experimental, em 1269. Ele fez experiéncias com uma
magnetita esférica espalhando pedagos de ima ao redor, conseguindo com isto tragar as
linhas de campo magnético que se interceptavam em dois pontos os quais chamou de polos
[2].

Em 1600, o filésofo natural William Gilbert de Colchester, em Londres, publicou
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sua obra prima “De magneticisque corporibus et de magno magnete tellure physiologia
nova” (Sobre o ima e os corpos magnéticos, e sobre o grande ima, a Terra), fazendo uma
revisao critica de todos os escritos anteriores sobre o assunto e os que relacionava com
mitos e lendas, refutando-os. Este livro inaugura uma nova metodologia no estudo do
magnetismo ao realizar um tratamento sistematico desses fenomenos. Gilbert utiliza em
muitos experimentos uma pedra-ima (ima natural) no formato esférico para representar a
Terra, e por isso a chama de terella ou pequena Terra, sendo um dos primeiros exemplos
de modelo experimental em escala ja feito. Outro ponto relevante é quando ele escreve
“Magnus magnes ipse est globus terrestris”, ou seja, o proprio globo terrestre ¢ um ima.
Com esta afirmacao passamos a conhecer a segunda qualidade global do nosso planeta
- a primeira foi sua forma redonda. Devido as suas contribuicoes nesta area, Gilbert
é considerado o “Pai do Magnetismo”, além de seu nome estar associado a unidade de
medida de for¢a magnetomotriz [4].

Com o surgimento do método cientifico e a substituicao da metafisica pela matematica
no século XVII através de Galileu, Descartes, Newton e outros, houve um crescimento
significativo das descobertas cientificas. Em Magnetismo, para citar alguns exemplos,
temos: em 1820, Hans Christian Oersted descobre que uma corrente elétrica ao percorrer
um fio, era capaz de mover a agulha de uma bussola em sua vizinhaca; posteriormente,
Ampere formula a lei que relaciona o campo magnético gerado com a intensidade de
corrente no fio, proporcionando a invengao do motor elétrico e Jean Baptiste Biot e Felix
Savart mostram que a forca magnética exercida sobre um polo magnético por um fio cai
com 1/r e é orientada perpendicular ao fio; em 1831, Michael Faraday descobre que um
campo magnético variavel induz uma corrente elétrica em um circuito, o que possibilitou a
invencao do gerador elétrico; em 1873, James Clerk Maxwell faz o que Newton realizou na
Mecanica, sintetiza as equagoes do eletromagnetismo em seu livro “Treatise on Electricity
and Magnetism” [5, 3]. Estas e muitas outras descobertas propiciaram a criagdo de
empresas de geracao e distribuicao de energia elétrica, o que provocou uma revolucao na
industria. O préprio surgimento das telecomunicagoes deve-se a estas descobertas, pois os
relés foram empregados nos telégrafos e nos fones e microfones usados na telefonia [3, 2.

O estudo de magnetismo como um fenémeno coletivo entre entidades magnéticas foi
responsavel pelo mais significativo avango na teoria de transicoes de fase termodinamicas
[6]. Isso transformou a mecanica estatistica em uma das ferramentas mais bem sucedidas
e significantes para o estudo do estado sélido [7]. O passo inicial foi dado por Pierre
Weiss, em 1907, ao propor a primeira teoria moderna de magnetismo [8]. Ele simples-

mente supos que as interacoes entre moléculas magnéticas poderiam ser descritas por
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um “campo molecular”, também chamado de campo efetivo ou campo interno, que seria
proporcional a magnetizacao. Anteriormente, Pierre Curie investigou sistematicamente
propriedades termodinamicas de substancias magnéticas e descobriu que a magnetizacao
era proporcional ao campo aplicado (lei de Curie-Weiss) [3].

Apesar dos avancos no conhecimento cientifico e tecnoldgico, foi apenas no século
XX que muitas das questoes em magnetismo tiveram suas devidas explicacoes, com o
surgimento de uma nova forma de descrever a natureza: a Mecanica Quantica. Isto foi
justificado através do teorema de Bohr-van Leeuwen: “Classicamente a qualquer tempe-
ratura finita, e em todos os campos magnéticos e elétricos finitos, a magnetizacao total
de um conjunto de elétrons em equilibrio térmico é identicamente nula”. Em outras pa-
lavras, o magnetismo nao pode ser explicado pela fisica classica, ele é intrinsicamente
quantico [1]. A velha mecanica quantica (1913-1925) explicou a origem dos momen-
tos magnéticos atomicos com o modelo de Bohr estabelecendo a unidade fundamental
do momento magnético, conhecido como magneton de Bohr (ug). Compton entao, em
1921, propos que o elétron possuia um momento magnético intrinseco, o spin, sendo de-
monstrado mais tarde por Goudsmit e Uhlenbeck, em 1925. A partir de entao, foram
propostas novas formulagoes para a mecanica quantica: a matricial (Heisenberg), a on-
dulatéria (Schrodinger) e a relativistica (Dirac). Com isso pode-se finalmente descrever
o spin do elétron, o ferromagnetismo e a origem do campo de Weiss através da chamada
interacao de troca, que é uma consequéncia da repulsao coulombiana, quando se faz a
combinagao linear dos orbitais atomicos localizados em atomos vizinhos, levando-se em
conta o principio de exclusao de Pauli [1].

A partir de 1925 até meados da década de 1930, varios cientistas como Hartree,
Fock, Heitler, London, Slater, Van Vleck e outros, fizeram calculos a nivel atomico e
molecular resolvendo muitos problemas pendentes com dados espectroscépicos, regras de
Hund, os momentos magnéticos dos dtomos e dos fons, o efeito Zeeman, etc [1]. Desde
entao, houve um rapido crescimento de trabalhos publicados em magnetismo que se vé
até hoje, sendo impossivel de ser resumido aqui, alimentado em parte pela importancia
estratégica e economica que esta area passou a ter. Aplicagoes tecnolégicas e industriais
nao pararam de surgir nas ultimas décadas, de tal modo que hoje estamos circunda-
dos por fenomenos e aplicagdes do magnetismo [9]. Vale ressaltar que quase todas as
aplicagoes envolvem materiais magnéticos: sistemas de geragao e distribuicao de energia;
conversao eletromecanica (eletrodomésticos, automéveis, avides); eletronica, informatica,
telecomunicacgoes; transdutores, sensoreamento e prospeccgao geologica; medicina e enge-

nharia biomédica; automagao industrial; etc [10].
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Em magnetismo existem duas formas de abordagem para se estudar as propriedades
fisicas de materiais magnéticos do ponto de vista tedrico. Uma delas é a visao ma-
croscopica onde utilizamos as equacoes de Maxwell, a outra, que sera utilizada neste
trabalho, é a visao microscépica onde relagoes de comutacao e operadores de spin descre-
vem a natureza quantica do magnetismo. Em particular, um dos modelos microscopicos
mais utilizados para estudar o magnetismo em sistemas de baixa dimensionalidade é o
modelo de Heisenberg. Esse modelo leva em consideragao a interacao dos momentos
magnéticos localizados dos materiais isolantes com os momentos vizinhos, bem como a
interagao desses spins com campos magnéticos externos aplicados. Termos dipolares e ani-
sotrépicos também sao adicionados ao formalismo, a fim de se obter uma melhor descricao
dos fenomenos e das propriedades magnéticas.

O objetivo deste trabalho é apresentar uma teoria microscépica para a propagacao
das ondas de spin em nanofios magnéticos. No capitulo 1 fazemos uma rapida revisao
da teoria do magnetismo, apresentando o formalismo hamiltoniano através do modelo
de spins localizados de Heisenberg, onde consideramos as interagoes magnéticas de curto
alcance como a interagao de troca, e de longo alcance como a interacao Zeeman e dipolar,
além de interagoes fenomenolégicas como o termo anisotropico. Para isto usamos uma
poderosa técnica, a chamada segunda quantizacao, que consiste em considerar o sistema
magnético sendo constituido por um conjunto de osciladores quanticos acoplados. No
capitulo 2 aplicamos esta teoria a um nanofio ferromagnético, onde também realizamos a
transformada de Fourier desses operadores na direcao da simetria translacional, para po-
dermos obter um sistema de equacoes matriciais. Com estas equacoes, obtemos resultados
numéricos para nanofios de diferentes raios. Entre os resultados, mostramos a variagao
da frequéncia de propagacao de ondas de spin em funcao do vetor de onda. Também a
variacao da frequéncia com relacao ao campo externo aplicado é mostrado. O estudo de
nanofios antiferromagnéticos com abordagem microscopica realizamos no capitulo 3. O
fato de existir spins up e down no sistema com essa geometria, interessantes resultados
sao observados, como a quebra de degenerescéncia de modos com a aplicagao de campo
externo. Além também, de observar o efeito do termo dipolar nos modos das relagoes
de dispersao. Apresentamos as conclusoes gerais sobre o trabalho realizado no final da
dissertacao, onde fazemos uma discussao sobre os resultados e as contribuigoes das in-
teracoes no comportamento dinamico de spins em nanofios magnéticos. Perspectivas de

trabalhos futuros neste tema sao feitas também no final.



1 Teoria Microscopica das Ondas
de Spin

1.1 Introducao

O spin do elétron foi descoberto em um experimento realizado por Otto Stern e Wal-
ter Gerlack, em Frankfurt, na Alemanha, em 1920. Neste experimento, atomos neutros
de um feixe de atomos de prata eram espalhados por um gradiente de campo magnético.
A deflexao do feixe implicava na existéncia de um momento magnético dos atomos neu-
tros, e consequentemente de um momento angular intrinseco, batizado de spin. O spin
corresponde a um grau de liberdade interno do elétron, e embora as vezes seja descrito
de forma aproximada como o movimento do elétron em torno do seu préprio eixo, é uma
propriedade intriseca da particula (assim como sua massa e sua carga). Assim, o spin
introduz mais uma propriedade (ou qualidade) ao elétron, podendo a sua componente z,
assumir valores iguais a +h/2 [11, 12], onde & é a constante de Planck dividida por 27.

Em um atomo com muitos elétrons, os momentos angulares orbital (L) e de spin (S)

de cada elétron se combinam de modo a formar o momento total do atomo (J):

J=L+S (1.1)
onde
N
L = ) (1.2)
Z’;l

S = ) s (1.3)

Para sabermos o valor de J de um atomo no estado fundamental, aplicamos as regras de
Hund [13]:

i) O spin total do 4&tomo deve ser maximizado e consistente com o principio de exclusao
de Pauli (dois elétrons ndo podem ter o mesmo conjunto de nimeros quanticos, orbitais

e de spin);
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i1) O momento angular total deve ser maximizado e consistente com a primeira regra;

iii) Se a camada eletronica estiver mais da metadade cheia, J = L+ S, caso contrario,
J=|L-S5]|.

Podemos dizer que os momentos magnéticos aparecem em atomos que possuem ca-
madas eletronicas incompletas. Microscopicamente, a magnetizagao surge da ordenacao
dos momentos magnéticos atomicos. FEla é definida como a quantidade de momentos

magnéticos (u) por unidade de volume do material:

. 1
M= i Xy 2 (14)

Da defini¢ao de M acima, podemos ver que para que haja magnetizacao, esta condi¢ao
é necessaria, mas nao suficiente. E preciso também que a soma sobre p; seja diferente de
zero. Como esta é uma quantidade vetorial, a soma serd zero se os momentos apontarem
em direcoes aleatorias. Em outras palavras, para que exista magnetizagao, é preciso
que haja momentos magnéticos e que estes, na média, apontem na mesma direcao. Isso
ocorre sempre que houver um campo magnético atuando no sistema e/ou a temperatura
for suficientemente baixa. Este campo pode tanto ser aplicado externamente, quanto
produzido por mecanismos de interacao entre os proprios momentos magnéticos. Neste
ultimo caso, dizemos que o material apresenta ordem magnética espontanea.

Uma visao simplicada da natureza microscépica dos materiais magnéticos é considerar
uma rede com os ions fixos, em que cada fon tem um certo nimero de elétrons desempa-
relhados, resultando em um spin total da rede nao nulo e momentos magnéticos para os

sitios da rede. Alguns tipos de ordenamento magnético sao mostrados na figura 1.1.

(a)

(b)

(c)

R A R

Figura 1.1: Trés tipos de ordenamento magnético (colinear): (a) ferromagnético, (b)
antiferromagnético e (c) ferrimagnético.
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Materiais ferromagnéticos sao aqueles que no regime de baixas temperaturas apresen-
tam uma magnetizagao espontéanea (os spins tém um alinhamento espontaneo) na auséncia
de um campo externo aplicado, e no regime de temperaturas mais altas o alinhamento é
perdido. Esta perda ocorre a partir de uma temperatura caracteristica de cada material
ferromagnético denominada de temperatura de Curie (T.). Exemplos desses materiais
sao: o ferro (T, = 1043 K), o cobalto (T, = 1404 K) e o niquel (7, = 631 K) [14].
Materiais antiferromagnéticos sao aqueles cujo spins tem orientacao antiparalela com os
spins vizinhos, apresentando magnetizagao nula na auséncia de campo aplicado em bai-
xas temperaturas. Acima de uma temperatura critica, conhecida como temperatura de
Néel (Ty), esta simetria é quebrada. O antiferromagnetismo é muito comum, por exem-
plo, em 6xidos metalicos de transicdo: MnO (T = 122 K), FeO (Ty = 198 K), CoO
(Ty =291 K) e NiO (Ty = 523 K) . Um outro tipo de ordenamento magnético parecido
com o antiferromagnetismo é o ferrimagnetismo, que se caracteriza por possuir dois (os
mais) tipos diferentes de fons magnéticos, que também se orientam antiparalelamente,
mas como suas magnitudes sao diferentes, estes materiais apresentam uma magnetizacao
resultante nao nula. A magnetizacao resultante é naturalmente inferior a do ferromagne-
tismo, mas ainda assim, encontram-se aplicacoes praticas para estes materiais chamados
ferrites. Outra diferenca entre os materiais ferromagnéticos e ferrimagnéticos esta na
condutividade elétrica, que é muito pequena nestes iltimos e faz com que eles sejam
vantajosos em certas aplicagoes especificas. Exemplos de materiais ferrimagnéticos sao:
Fe304, R3Fe5015 (R= terra rara) e MgAl,Oy.

Materiais ferromagnéticos podem existir tanto no estado magnetizado, quanto no
estado desmagnetizado, isto se deve ao arranjo (alinhamento) dos momentos magnéticos
atomicos no material. Cada atomo se comporta como um mintsculo ima permanente e,
espontaneamente, se alinha paralelamente a seus vizinhos em regioes dentro do material.
Estas regioes nas quais predomina um s6 alinhamento magnético sao chamadas dominios
magnéticos (fig. 1.2). Estes ocupam um volume que pode variar entre 107% e 1079
m3, ou seja, com dimensoes da ordem de 107% a 1073 m. O que delimita o contorno
do dominio sao os proprios atomos e, portanto, este pode mudar de forma e tamanho
quando submetido a um campo magnético externo. Assim, as paredes dos dominios com
espessuras variando entre 100 e 1000 A sio livres para se movimentar dentro do material
e o fazem quando submetidas a agdo de um campo magnético externo [15].

A transicao entre dois dominios magnéticos com orientacoes opostas nao se da abrup-
tamente como mostra a figura (1.3.a), pois esta configuracdo drastica envolve uma energia

de troca muito alta. Assim, para minimizar a energia, a transicao entre dois dominios
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Figura 1.2: Representagao da estrutura dos dominios magnéticos dispostos aleatoriamente
em um material policristalino. Neste caso cada grao monocristalino contém um tnico
dominio magnético. Assim, o material estd desmagnetizado, ou seja, nao produz um
campo magnético externo.

polarizados contrariamente ocorre com uma mudanca gradual de direcao dos momentos
magnéticos como ilustra a figura (1.3.b). Este tipo de interface entre dipolos magnéticos é
chamado parede de Bloch de 180° [16]. Os dominios magnéticos podem ser perfeitamente
observados em um microscépio usando um liquido contendo um pé magnético muito fino
(ferrofluido), geralmente Fe3O,4. Estas particulas magnéticas se acumulam nas regides nas
quais o campo possui um alto gradiente magnético, ou seja, nas interseccoes das paredes

de dominios com a superficie da amostra.

S I I

R RN

Figura 1.3: Representacao da transicao dos momentos magnéticos na interface entre dois
dominios com polarizagdo oposta: (a) transicdo abrupta dos dipolos magnéticos e (b)
transigao suave com um comprimento d maior.

1.2 As Interacoes

Um material ferromagnético apds ser aquecido acima da temperatura de Curie e

resfriado, se divide espontaneamente, em dominios magnéticos nos quais os momentos
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magnéticos estao alinhados paralelamente. Por outro lado, o material nao apresenta um
campo magnético externo, uma vez que, os dominios magnéticos estao dispostos aleato-
riamente de maneira que a resultante externa é nula. A razdo para que isto ocorra é
encontrada no balanco das energias envolvidas neste processo. Aqui levaremos em con-
sideracao trés energias fundamentais: a de troca, a anisotrépica e a dipolar. Além da
interagao que podemos ter dos momentos magnéticos com um campo magnético externo

aplicado (termo Zeeman).

1.2.1 A Interacao de Troca

O principio da exclusao de Pauli estabelece que dois elétrons nao podem ter o mesmo
conjunto de nuimeros quanticos (orbitais e de spin). Matematicamente, esse principio
é satisfeito exigindo-se que a funcao de onda total do elétron seja anti-simétrica. Este
principio cria correlagoes no movimento dos elétrons de um sistema, com importantes
consequéncias para as propriedades magnéticas (e de condugao) dos materiais. Para
ilustrar esse ponto, consideremos a equacao de Schrodinger, independente de spin, para
dois elétrons livres [17]:

2

—5 (Vi V3)e(rn,1s) = Bi(ry,1s) (15)

Notemos que nao existem termos de interacao entre os elétrons, ou termos envolvendo
os spins. A solucao dessa equacao descreve o movimento dos dois elétrons. Quanto ao

estado de spin, existem quatro possibilidades, que representaremos da seguinte maneira:

T 1t T T

A fungao de onda total é formada pelo produto da parte orbital, ¢(ry, r3), pela parte
de spin, e, de acordo com o principio de exclusao, deve ser anti-simétrica. Isso quer
dizer que se 1 (ry, ) for simétrica, ou seja, nao trocar de sinal mediante uma inversao de
coordenadas dos elétrons, a funcao de spin deve ser anti-simétrica, e vice-versa. Entao, das

fungoes de spin acima podemos construir trés fungoes simétricas (xs) e uma anti-simétrica
(Xa):

1

xa=—7 (1) =111))

Sl

2

| 11)
Xs =\ 1/V2([11)+[11))
[ 11)
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Como o spin total € S = Sy + Sa, sua componente z serda S, = S7. + S3.. Portanto:

S:xa = 0Oxa
Szxg) = h’X(Sa)
b b
Soxs’ = 0xy
S99 = gy
zXS§ Xs

A primeira dessas equacoes corresponde a um estado em que os dois spins estao
antiparalelos, ou seja, S = 0. Esse estado é chamado de singleto de spins. As outras
equagoes correspondem a um estado em que os dois spins estao paralelos, ou seja, S = 1,
e portanto, mg = 1,0, —1. Este estado é chamado de tripleto de spins.

Podemos construir fungoes espaciais simétricas e anti-simétricas a partir das fungoes
a 1 particula, que repressentaremos por ¢. Se « e [ representam dois estados orbitais,

teremos:

Ys(ry,re) = [0a(T1)Pp(T2) + Pa(r2)Pps(r1)] (1.6)

1
V2
1

ba(ry,re) = \/§[‘ba(rl)(bﬁ(r?)_¢a(r2)¢ﬁ(r1)] (1.7)

Se fizermos as particulas se aproximarem uma da outra, ou seja, r; — ro, teremos
s — 2¢,03, enquanto que Y4 — 0, o que significa que é improvavel que particulas
no estado anti-simétrico sejam encontradas préximas uma da outra. O mesmo ocorre
se fizermos um estado tender para o outro: a — (. Assim, as funcoes de onda totais

possiveis serao:

U = @bs(rl,rg) X XA (18)
ou
U = 9u(ry,ra) X xs (1.9)

Notemos que spins antiparalelos tendem a se aproximar, enquanto que spins paralelos
se afastam. Ou seja, o estado de spin estd correlacionado com o movimento orbital. A
correlacao ¢ introduzida pura e simplesmente pelo principio de exclusao, ou seja, é inde-
pendente da existéncia ou nao de uma interacao elétron-elétron na equacao de Schrodinger.
Agora consideremos uma interagao coulombiana entre os dois elétrons

62

U(I'l, 1'2) =

1.10
47T€0T12 ( )
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onde 7113 = |r; — ro| é a distancia entre os elétrons.
Calculemos a energia média usando as fungoes de onda espaciais, que sao combinagoes
simétrica e anti-simétrica como descritas acima. Como a interacao independe do spin,

precisamos apenas da parte espacial da funcao de onda:

e? 1
/@/)*(rlaT2)—?/}(I“1,I'2)d37”1d37”2 (1.11)
€o T12

{U) = -

Substituindo ¢(r1,r2) = 1/v2 [¢a(r1)ds(r2) £ du(ra)ds(r:)], obtemos:

<U> =F+ Jtroca (]_]_2)
onde:
2
E= 4;50/¢2(T1)¢2(Tz)éqﬁa(rl)qﬁg(rg)dgrld?’@ (1.13)
e
2
Jiroca = %50 / ¢Z(r1)¢2(r2)T—L¢a(r2)¢ﬁ(r1)d3r1d3r2 (1.14)

Podemos notar que E representa a energia coulombiana média do sistema. Este seria
0 unico termo presente se o principio de exclusao nao tivesse sido levado em conta. A
imposicao feita pelo principio de Pauli sobre a funcao de onda do par, introduz o outro
termo, Ji0eq, chamado de energia de troca.

O sinal “4+"na expressao de (U) dependerd do estado de spin (eq. 1.12), se singleto
ou tripleto. Materiais ferromagnéticos possuem coeficiente de troca positivo, exemplo é o
ferro. O manganeés e o cromo possuem coeficiente de troca negativo e sao, portanto, anti-
ferromagnéticos. Assim, embora a interacao entre os elétrons nao dependa explicitamente
do spin, a energia média dependera. E plausivel entao pensar que a energia do sistema
possa ser escrita em termos das varidveis de spin. Podemos ver isso de uma maneira

simplificada escrevendo a expressao para (U) da seguinte forma:
<U> =E+ 4Jtrocasl © 82 (].]_5)

Quando os dois spins forem paralelos, teremos s; - s, = +1/4 e a fungao espacial sera
anti-simétrica, e quando forem antiparalelos, s; - s = —1/4 e a fungao espacial simétrica.
Werner Heisenberg foi o primeiro a notar, em 1928, a importancia da energia de troca
para explicar a ordem magnética nos materiais [18]. Ele escreveu o hamiltoniano de troca

COImao:

Htroca = _2Jtrocasl ) (116)
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Este é o chamado Hamultoniano de Heisenberg, base dos modelos de magnetismo nos
solidos. Para ifons em cristais, isto ¢, com muitos momentos magnéticos, o hamiltoniano

acima € escrito como um somatorio:

H - — E Ji,jSi : Sj (]_]_7)

<ig>
Como J;; é de curto alcance, a soma ¢ frequentemente tomada sobre os vizinhos mais
proximos. A soma aqui é feita sobre todos os pares de sitios onde 7 e j sao primeiros
vizinhos (< 7,7 >). Em um cristal anisotrépico (de pouca simetria), as direcoes =, y e z

nao sao equivalentes. O hamiltoniano de troca neste caso assume a seguinte forma:

H=—) JijleaS'S] +€,S!S! + €.5757) (1.18)
<ig>
A equacao acima é conhecida como Hamiltoniano de Heisenberg Anisotrdopico. Quando
€z = €, = €, recuperamos o Hamiltoniano de Heisenberg Isotrépico. No caso em que

€z = €, = 0 e €, = 1, temos o chamado Hamiltoniano de Ising

H=—> Ji;5-S; (1.19)
<ig>
onde podemos encontrar muitos trabalhos com este modelo na literatura.

Deixamos claro aqui, que o modelo para momentos magnéticos localizados, isto é,
os momentos magnéticos sao considerados fixos nos sitios da rede, s6 é apropriado para
sistemas isolantes como o FeFs, Y3Fe;Oq5, ou para metais onde os momentos surgem de
camadas atomicas internas que nao formam bandas, como é o caso da camada 4f nos
lantanideos. Nos metais do tipo terra-rara como o Dy, Eu, Sm, etc, os orbitais 4f sao
fortemente localizados. Por outro lado, elétrons em uma banda de conducao de um metal
podem viajar por todo o cristal. Em materiais com essas caracteristicas, a visao localizada
do magnetismo nao é apropriada. Falamos entao de magnetismo de banda ou magnetismo
winerante.

A integral de troca pode ser medida através de varios experimentos:

— diretamente do espectro de ressonancia paramagnética e/ou espectro 6ptico
de pares de fons em cristais diamagnéticos;

— das relagoes de dispersao de magnons (ondas de spin) por espalhamento de
néutrons;

— da andlise dos dados magnéticos, particularmente a dependéncia com a tem-

peratura da magnetizacao total e/ou magnetizagao de sub-redes.
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1.2.2 A Interacao Dipolar

Junto as interagoes isotropicas que sao consideradas no balango de energia, nés po-
demos também considerar interagoes anisotrépicas de varias origens. Essas interagoes de
ordem mais baixas sao de estrutura dipolar, descritas na forma

1,5, Si-S;  3(Si-1i,)(S; - 1iy)
29 Hp T3 5

i, 1,J 1,J

(1.20)
r

que representa a interagao dipolo-dipolo magnética, isto é, o potencial magnetostatico de
cada spin no campo dos outros [19].

Esta interagao esta presente em todos os sistemas reais, onde o somatorio é calculado
sobre todos os possiveis pares de sitios na rede e r;; € o vetor que conecta o sitio ¢ ao sitio j.
Apesar de ser de longo alcance (1/r3), sua intensidade é muito fraca para explicar as altas
temperaturas de ordenamento. Em muitos estudos tedricos de sistemas magnéticos esta
interacao é desconsiderada. A razao para isto é a pequena magnitude da interacao dipolar
relativa a magnitude da interacao de troca. Mesmo assim, a muito baixas temperaturas
nao deve ser desprezada. Em sistemas de baixa dimensionalidade, a interagao dipolar
pode ter um papel essencial na determinacao das propriedades magnéticas. Além disso,
a interacao dipolar entre qualquer dois spins na rede nao apenas decai lentamente com
a distancia, mas também depende de ambas as orientacoes relativas dos dois spins e
suas orientagoes relativas ao vetor que liga os dois sitios. Consequentemente, o estado
fundamental de um sistema determinado apenas pela interacao dipolar difere do estado

fundamental de um sistema determinado apenas pela interacao de troca.

1.2.3 A Interacao de Anisotropia

Devido ao fato das fungoes de onda atomicas dos fons magnéticos muitas vezes nao
serem esféricas (tipo d nos metais de transi¢ao e principalmente f nas terras raras), estas
procuram se acomodar segundo o campo magnético cristalino no sitio em que se encon-
tram. Como decorréncia disto, existem eixos preferenciais ao longo dos quais os momentos
magnéticos se alinham chamados de eixos de fdcil magnetiza¢ao. Outras diregoes em que
os momentos magnéticos atomicos nao “gostam”de apontar, pois custa muita energia, sao
chamados de eizos de dificil magnetizacao ou eizos duros. Os spins eletronicos sentem
esta anisotropia através da interagao spin-orbita [14]. Dependendo da simetria cristalina,
pode-se ter um ou mais eixos de anisotropia (ou facil magnetizagdo). Em cristais com

simetrias hexagonais, tetragonais e trigonais, ha um eixo facil, anisotropia uniazial, cuja
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energia anisotrépica pode ser descrita em série de poténcias [14]:
Es=—K;cos?0 — Kycos*0 — ... (1.21)

onde # é o angulo entre o eixo facil e o momento magnético e, K; e K, sao as constan-
tes de anisotropia uniaxial de primeira e segunda ordem. Veja que se K; e Ky forem
positivas, a energia é minima quando o momento magnético estiver na direcao # = 0,7
(eixo facil). Por outro lado, se Kj e K, forem negativas, a energia serd minima quando
0 = /2, caracterizando o plano fdcil de magnetizagdo, perpendicular ao eixo de simetria.
Geralmente s6 é necessario considerar o primeiro termo da série (K7). O cobalto, cuja
estrutura cristalina é hexagonal, possui anisotropia cristalina K; = 53 x 10* J/m3. A

equacao acima é também equivalente a hamiltoniana:
Ha=—K,S? (1.22)

Além da estrutura cristalina, a anisotropia decorre de diversos fatores: forma da
amostra, stress interno, temperatura e até mesmo a interacao de troca como vimos na

equagao (1.18).

1.2.4 A Interacao Zeeman

Além de interagirem entre si, os momentos magnéticos também interagem com campos
magnéticos. Por exemplo, se um dipolo de momento p é colocado sob a influéncia de um

campo uniforme H, este dipolo estd sujeito a um torque I', dado por

I' = —puHsend (1.23)
onde 6 é o angulo entre u e H. Em vetores, pode-se ser escrito como

'=—-uxH (1.24)

A acao do campo uniforme é entao tender a girar o dipolo até que este fique paralelo ao
campo. Em Mecanica Quantica, o momento magnético pu de um atomo estd diretamente

relacionado ao seu momento angular J:

p = gupJ (1.25)

onde pup é o magneton de Bohr e g é o fator de Landé dados por:

eh

= ~0.274 x 107%J/T
2m. ’ % /

UB
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J(J+1)+S(S+1)— L(L+1)

—1
g=1+ 2J(J + 1)

sendo m. e e, a massa e a carga do elétron, respectivamente.

O valor de g varia de acordo com as contribuigoes orbitais e intrisecas para o momento
angular total. Se o momento orbital total L for nulo, como ocorre por exemplo em uma
camada atomica semi-cheia, teremos g = 2.

Para um dado estado de momento angular total J do atomo, o hamiltoniano da

interagao entre o momento magnético p, e um campo magnético H é dado por:
H=-p-H (1.26)

Para o caso em que o campo é estatico apontando na direcao z, H = Hyk, e o momento

orbital total for nulo, temos:

H = —gupHyS, (1.27)

1.3 As Ondas de Spin

Considerando uma amostra ferromagnética de volume unitario a temperatura 0 K, e
assumindo que um eixo de quantizacao ¢é estabelecido por um campo magnético pequeno
aplicado ao longo da direcao z, a terceira lei da termodinamica requer que os momentos
magnéticos de um sistema estejam completamente ordenados. Por causa disto, o sistema
deve também estar em seu estado fundamental. Segue-se que o niimero quantico de spin
de cada atomo tera seu valor maximo. Para S = 1/2 e ¢ = 2, 0 momento magnético
total é entao dado por M = Npu g, onde N é o niimero de atomos por unidade de volume.
Agora, supondo que a temperatura é aumentada levemente, de modo que um spin é
desviado (isto presumidamente é o estado excitado mais baixo do sistema), entao cada
atomo tem uma probabilidade igual de ser o &tomo de quem o spin esta desviado. Isto
sugere que o spin desviado nao ficara localizado em um tnico atomo. A interacao de troca
tenderd a alinhar o spin desviado. Uma possibilidade é uma transi¢ao de volta ao estado
fundamental; isto é relativamente improvavel. Em vez disso, ocorre que o spin desviado
viaja de um atomo a outro, pois a troca sempre ocorre entre vizinhos. Esta propagacao
do desvio do spin através do cristal é chamado de onda de spin [20, 21]. Basicamente,
ondas de spin sao excitagoes magnéticas elementares do tipo onda; um movimento coletivo
do desvio dos spins. Levando em conta a natureza quantica dos spins, temos o magnon
que é o quantum do desvio do spin. Classicamente, essas excitacoes correspondem a uma

precessao dos spins em que a fase de um spin relativo ao outro é determinado pelo vetor
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de onda q (fig. 1.4).

A A I A el

(b)

Figura 1.4: Ilustracao de uma onda de spin na visao semi-classica propagando-se em uma
cadeia ferromagnética. Os spins precessionados em um dado tempo sao mostrados em
perspectivas em (a) e, em (b) temos a vista de cima mostrando o seu comprimento de
onda.

Agora supondo que como resultado de um aumento maior na temperatura o cristal
tenha dois spins desviados, duas complicacoes adicionais ocorrem. Primeiro, os dois spins
desviados, ou ondas de spin, em geral, estarao viajando com diferentes velocidades e eles
se encontrarao em algum tempo. O resultado é um espalhamento. Segundo, existe uma
possibilidade que os spins desviados estejam ligados juntos em atomos adjacentes. Este
estado tem uma energia de troca menor do que quando os dois spins desviados estao
separados. Se mais que dois spins sao desviados no cristal, o mesmo tipo de complicacao
ocorre, embora existam mais colisbes. A aproximacao usual em teoria de onda de spin é
para desprezar estas complicacoes e para assumir que as ondas de spin sao independentes
umas das outras. Entao a energia total de um ntmero de ondas de spin é a soma das
energias das ondas de spin individuais. Esta consideragao s6 é valida apenas quando o
nimero de spins desviados é pequeno, isto é, para temperaturas bem abaixo da tempera-
tura de Curie. O erro no calculo da magnetizacao quando as interacoes de onda de spin
sao desprezadas é menor que 5% [22].

O interesse pelo estudo das ondas de spins reside em pelo menos dois fatores. Primeiro,
como as outras excitacoes da matéria, os magnons desempenham um papel importante
para se determinar as propriedades termodinamicas de um sistema, desde que magnons
sao excitacoes de spin a partir do estado fundamental, eles sdo termicamente excitados
quando o sistema se encontra a uma temperatura finita. A quantidade de magnons ex-

citados determina o comportamento de varias quantidades termodinamicas, tais como a
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magnetizagao e o calor especifico. Podemos afirmar portanto que, se de um lado o co-
nhecimento das propriedades de magnons a temperaturas nas quais eles nao estao muito
densamente povoados nos permite predizer as propriedades termodinamicas, de outro
lado, a medida das quantidades termodinamicas fornece informagoes gerais sobre as pro-
priedades dos magnons. Segundo, as ondas de spin sao afetadas por estimulos externos
de diferentes tipos, tal como a radiacao eletromagnética. Entao elas tém uma influéncia
direta na resposta dinamica de um sistema magnético. Os magnons tém sido excitados
e detectados em um grande niimero de materiais sob diferentes circustancias por varias
técnicas, tais como: radio-frequéncia, microondas, espectroscopia infravermelha e optica,
espalhamento inelastico de néutrons e da luz.

Para se estudar um sistema de spins sob estas consideracoes, faz-se necessario o uso
de uma técnica refinada, que valha tanto para um sistema de muitos quanta, quanto para
hamiltonianos mais complexos. Uma técnica poderosa, ¢ a chamada sequnda quantizagao,
que consiste basicamente em obter o hamiltoniano na forma diagonal, em termos dos
operadores de criacao e destruicao de magnons. Existem muitas formas de se fazer isto.
Neste trabalho usaremos a Representa¢ao Holstein-Primakoff [23]. A razdo para isto, é
que esta transformacao introduz os operadores de desvio do spin localizado. Se tomarmos
o hamiltoniano da equagao (1.17), veremos que envolve as trés componentes S, S e
S? de cada spin S;. As componentes nao sao independentes, pois estao conectadas pela
identidade S; - S; = S(S+1). E mais conveniente trabalhar com dois operadores que sao

independentes (a, a). O operador para o nimero de desvios do spin em um sitio 4 é
n,=S5—.5; (1.28)

onde os autoestados deste operador sao os estados | S7 >. O operador cria¢ao de desvios
T

do spin a; é o operador que cria um quantum de desvio do spin, isto é, aquele que reduz S7?
de uma unidade. Analogamente, o operador destruicao de desvios do spin a; é o operador
que destréi um quantum de desvio do spin. Outro fato importante, é esta transformacao
permitir “atacar” sistematicamente o problema de grandes flutuagoes quanticas usando
uma expansao com respeito a poténcia de 1/2S do limite cldssico, onde S é o médulo dos

spins [24].
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2 0O Nanofio Ferromagnético

2.1 Introducao

Existe muito interesse pelo estudo de sistemas de baixa dimensionalidade, porque as
propriedades magnéticas dos materiais dependem da sua dimensao, isto é, se estes se
apresentam como um solido de trés dimensoes, ou se, apresentam como um filme fino
(bidimensional). Nas amostras nao volumosas, uma ou mais das suas dimensoes po-
dem ter grandeza nanoscépica. A dependéncia com dimensionalidade é especialmente
importante quando as dimensoes menores se aproximam das dimensoes dos dominios, ou
mais além, quando sao da ordem das dimensoes atomicas. Segundo a dimensionalidade,
os materiais sao classificados em: granulares (quase zero-dimensionais), nanofios (unidi-
mensionais), filmes finos (bidimensionais), ou volumosos ou massivos (tridimensionais).
Abaixo mostramos uma tabela onde a dimensionalidade de um material muda os valores

dos momentos magnéticos dados em unidade de magneton de Bohr (u5).

Dim| Ni | Fe
2.0 | 4,0
1,133
0,68 2,96
0,56 | 2,27

AWl |~ | O

Outra questao fundamental é que as propriedades magnéticas de sistemas de baixa
dimensionalidade permitem uma modelagem tedrica [25], que faz com que as medigoes
experimentais possam ser interpretadas com facilidade, dando subsidios para o aper-
feicoamento das teorias, principalmente no entendimento de transicoes de fase e fenomenos

criticos [26, 27, 28]. Além disso, ha um grande potencial de aplicacao desses materiais em
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dispositivos magneto-eletronicos, tais como nanosensores e gravadores magnéticos de alta
densidade [29]. Neste tltimo caso, uma densidade de 1 Thit/pol? foi alcancada [30].
Vérias técnicas como a de moldagem litografica, litografia de feixes de elétrons e
eletrodeposicao em modelos porosos sao usados para a fabricagao de estruturas de bai-
xas dimensionalidades [31, 32, 33]. Para citar exemplos de trabalhos realizados nesses

sistemas, em especial nanofios magnéticos, temos:

e O estudo de sistemas intermetélicos de Terra Raras e Metais de Transicao - estes
compostos apresentam excelentes propriedades para a fabricacao de imas permanentes.
Entre estes compostos estao os de simetria hexagonal, pois formam os sistemas uniaxiais
de mais alta simetria e esta uniaxialidade é fundamental para a obtencao de imas perma-
nentes. A alta simetria cristalina reduz o nimero de parametros necessarios a descricao
das propriedades magnéticas, facilitando assim a determinacao quantitativa dessas pro-
priedades. Neste contexto, os compostos RNis e seus isomorfos RCus (R = Terra Rara )
estao entre os mais apropriados a tais estudos. Os compostos intermetalicos RNi5 e RCus
cristalizam-se na estrutura hexagonal do tipo CaCus [34]. Na fase ordenada, o RNi5 apre-
senta um comportamento ferromagnético colinear [35], enquanto que o RCus, dependendo

da terra rara, apresenta comportamento ferro, ferri ou metamagnético [35, 36].

e O estudo da interagao de troca em aminoacidos de cobre - os momentos magnéticos
do cobre nestas estruturas ficam situados numa rede cristalina arranjados em planos ou em
cadeias lineares. Estas estruturas bidimensionais ou unidimensionais, havendo interagoes
magnéticas entre eles, produzem sistemas magnéticos (modelos de baixa dimensionali-
dade) cujo o comportamento é previsto por modelos estatisticos [37, 38, 39]. Através de
medidas de calor especifico e/ou magnetizacao, pode-se comparar com diversos modelos
tedricos, pelos quais obtém-se os parametros das interagoes de troca entre os momentos
magnéticos. Medidas de magnetizacao em altos campos magnéticos e temperaturas muito
baixas fornecem de maneira mais direta os valores das interacoes de troca e permitem a

determinacao das constantes de anisotropia nestes sistemas.

Podemos modelar os nanofios ferromagnéticos cilindricos escolhendo (arbitrariamente)
a geometria e o tamanho da camada da secao transversal, e em seguida, empilhando
estas camadas atomicas verticalmente uma sobre a outra para formar um nanofio longo
com simetria translacional ao longo da direcao de empilhamento. Neste trabalho, nos
consideramos nanofios com segao transversal hexagonal (no plano zy), cuja diregao de
empilhamento (eixo-z) se extende de —oo a +oo (fig. 2.1). Cada camada tem um nimero

finito N de spins que obedece a lei de formagao N = 3r(r+ 1)+ 1 = 7,19,37,...,
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organizados em uma rede triangular de parametro a (fig. 2.2), onde r é o raio do nanofio
[40, 41].

Desenvolvemos para os nanofios uma teoria microscépica para ondas de spin no regime
onde tanto a interacao de troca como dipolar possam fornecer contribuigoes comparaveis
para os processos dinamicos. O método que empregamos aqui é andlogo ao de trabalhos

recentes em filmes finos ferromagnéticos [42, 43].

2.2 O Hamiltoniano

Escrevamos o hamiltoniano do nanofio ferromagnético adotando n,m como os indices

da camada e 7,7 indexando a posicao dos spins em uma camada particular.

1 z
H = —5 Z Jm,jmsm . Sjm — g[LBHQZ Sm
<wn,ym> m
1 Sm S im 3<Sm : rin, m)(s m * rin, m)
+59°1% { - e (2.1)
in,jm in,jm Tin,jm

Onde o primeiro somatorio representa a interacao de troca ferromagnética, e a notacao
< 1in,ym > significa que ocorre apenas entre primeiros vizinhos. O segundo somatoério
corresponde a interacao com o campo magnético uniforme externo aplicado na direcao e
sentido de magnetizagao dos spins (longitudinal). A tltima parcela denota a contribuigao
da interacao dipolar, sendo que o somatorio em in,jm corre sobre todos os sitios, o que
mostra sua natureza de longo-alcance, onde o vetor ry, j, = (rjm, — I'in) conecta os sitios

magnéticos na rede. O fator 1/2 evita a dupla contagem nas somas.

2.3 A Representacao Holstein-Primakoff

Podemos escrever em termos de operadores escadas as componentes dos operadores

de spin conforme as defini¢oes [11, 12]:

SF = SF44SY
+ z .
S; = Sj+is! (2.2)
Estes operadores obedecem as regras de comutagao abaixo (h = 1):
1S, S7] = 257

Escrevendo os operadores ST em funcdo dos operadores bosonicos de criaciao e ani-
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Figura 2.1: Representacao de um nanofio ferromagnético com N = 7, submetido a preseca
de um campo magnético uniforme externo longitudinal (Hy), onde a é o parametro de
rede.
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(a)

(b)

(c)

Figura 2.2: Segoes transversais de nanofios magnéticos para: (a) N =7, (b) N =19e (c)
N = 3T7.
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quilagdo através da representacao Holstein-Primakoff [23], associaremos aos spins: um
operador criagao (dos desvios do spin) para S; ; um operador aniquilagao (dos desvios do

spin) para S;” e um operador ntimero (ntimero de desvios do spin) para S?.

1/2
+ / a’znam /

1/2
. =t ataim )

an = S- a’l‘-nain (26)
Os operadores a;-r e a; satisfazem as relagdes de comutagao para bosons [11, 12]
[a;, al] ij
[a, aj] =
[P -
jalal] = 0 2.7)

O valor esperado do ntimero de desvios do spin (aZai = §— 5%) é pequeno, no regime
de baixas temperaturas. Assim, S; ~ Se aZai/ 25 <« 1, o que nos possibilita expandir os

radicais das equagoes (2.4) e (2.5)

Q

+
Sm

.I.
/ amam@m

Tt
So \/2S<azn—%+...> (2.9)

e, com boa aproximacao, desprezar os termos de ordem acima de dois operadores na

expansao. Assim,

St =+v2Saip, (2.10)
S5 =+/2Sal, (2.11)

Aplicando as consideracoes feitas acima, o hamiltoniano torna-se

H = —gusHo Z S+ gupHo Z al,ain — % Z in,jmS”

n mn <in,jm>
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1
N Z Jin, jmS (a;‘rnajm - alnam) + 592/~LQB
<in,jm>
g2 29 3 |rErt S
T mn' jm
X Z{ 3 + 3 (aznajm — Qi) — 5 5
in,jm in,jm in,jm in,jm
Y
rore S
( a’ina’jm + alna]m + 2a’ma’Jm) - 2]m (aina’jm + a’;‘rna’;r'm o QCLInajm)
+ T@'anjm(SQ - QSa;rnaln) — Win ;JmS(a’ina’jm - a’j‘-na’}m)
+ T i SV2S(am + agn) — r%’nrj-miSv 25(ai, — ajn)] } (2.12)

O hamiltoniano nesta representacdo pode ser expandido como H = H©O + HO +
HP +HO + .. onde H® denota um termo com p operadores bosons. O termo H©®

z

1 3r: T,
H(O) = —g,UBHO ZS -3 Z Jm,jms2 + QQIMQBS2 Z |: 3 T 5 ’ :| (2'13)

in,jm rin,jm

< mn,Jm> n,Jjm

nao depende de nenhum dos operadores, representando a energia do sistema no estado fun-
damental, o que nao nos importa neste trabalho, pois estamos interessados nas excitacoes

do sistema. O termo H

H(l) = _QQ,UQBS\/ Z |: Tin ]m(am + am) - 'errjm(a’m - a’;rn):| (214)

in,jm m,jm

desaparece por simetria no somatério em 7, no caso do campo longitudinal. O termo H®

H(Q) = g,uBHOZa Qip — S Z Jin,jm(azna’jm_azna'm)

<in,gm>
3 re QT
2 2 T n' jm
+ _g :uB E ama’]m a’inam>_ 5 9
in,jm zn,]m in,jm
Yy .Y
re pd
Tt T mogm. Tt T
X (@inajm + i Ay, + 2a},ajm) — 9 (Qin@jm + Qi Ay, — 2a},a4m)
— 22t (al ag) — it (amag, —al al ) (2.15)
in' jm m n' jm\nym in-jm :

corresponde ao hamiltoniano quadratico total, sendo responsavel pelas excitacoes do sis-
tema, pois dependem do par de operadores criagao e/ou destruicao de estados. Os termos
acima de dois operadores nao consideraremos aqui, pois eles causam efeitos nao lineares
nos epectros do sistema, ficando para trabalhos futuros.

Como héa simetria translacional em uma direcao, podemos realizar as transformadas



2.8 A Representacao Holstein-Primakoff 25

de Fourier unidimensionais dos operadores a;rn e a;, dados em funcao das coordenadas dos
sitios da rede, para os operadores de magnons, a; n € Qg n, escritos em funcao do vetor de

onda ao longo do eixo do fio, através das defini¢oes abaixo,

1 .
Qi = e "ATig n (216)
T

1 )

T iqr; ot (

a, = e'"rig 2.17)
in m ; q,n

onde q = (g,) é o vetor de onda, r; = (z;) é a posigao do sitio 7, Ny é o ntimero de sitios

em cada linha atomica, e n = 1,2,..., N é o indice de cada linha atomica, sendo N o

nimero total de linhas atomicas no fio. A transformada de Fourier 1D para o termo de

troca definimos como:

Un(q) = Jin jme' (2.18)
d;
Un,nil(Q) = Z Jin,jmeiqhd2 (219>
do

onde d; e dy correspondem as distancias entre um sitio e seus primeiros vizinhos na mesma
camada e nas camadas adjacentes, respectivamente. Os termos que dependem da posicao

podem ser reescritos na equacao (2.15) na forma

a B

2
Da,@ o |r7,'n.jm| 5045 - 3rin.jmrin,jm (2 20)
n.gm ‘I" ] ‘5 .
n,jm
cuja a transformada é definida como:
Db(a) =) = Di,, (2.21)

z

com os indices a e ( denotando as componentes cartesianas x, y ou z. Estas trans-
formagoes mudam a representacao do hamiltoniano do espago das posicoes para o espaco
dos vetores de onda.

O hamiltoniano transformado torna-se:

H® = Z{QMBHO + 5 [un(o) + Vnpnr1(0) + Un,n—l(o)] }afmaqn

q7n

- S Z {Un,nJrl(q> + Un,n1<q)}a2naqm

q7n7m



2.8 A Representacao Holstein-Primakoff 26

- _g2:u235 Z{ [Dzz aqnaqn_'_Dzz ( ) Znaqm}

q,n,m

1 o
[szmm) D () - 2an?m<q>] .

2
1 Trxr T
- [P - D0 2Dz g >]azna*_qm} (2.22)
Fazendo
Ag?n(‘l) = {Q,UBHO + 8 [un«)) + Un,nJrl(O) + Un,nfl(o)
- ub Z Z,Zl<0>] }5nm -5 {Un,nJrl(q)ém,nJrl
[
© (@) + g%szm(q)} (2.23)
1
Ba(a) = 59°u5S {D” (9) — D¥ .(q) — QiDZf’m(Q)} (2.24)
1
BN (q) = ZQQMZBS{Dﬁfm(— ) — Dy (—q) +2iD;Y, (—q )} (2.25)

podemos reescrevé-lo como

HO =3 { AD (@)al vagm + BE,(@)agna_gm + B (q)a;naT%m} (2.26)

q,n,m

No caso do acoplamento de primeiros vizinhos as funcoes u,(q), Vnn+1(q) € Vnn-1(q)

Sao:

un(q) = oJ (2.27)

Unn+1(q) = vnn-1(q) = Jeos(q) (2.28)

onde ¢ é o numero de primeiros vizinhos de um sitio na mesma camada, podendo assumir
valores iguais a 3 (nos vértices), 4 (nas faces) ou 6 (no interior do nanofio) (ver fig. 2.2).

Para obtermos o espectro linear de ondas de spin usaremos a descri¢ao usual empre-
gada em mecanica quantica elementar: a Representacao de Heisenberg [12, 11]. Basica-

mente, esta representacao descreve a evolucao temporal dos operadores, isto €, considera
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os operadores serem dependentes do tempo, enquanto que as funcoes de onda sao inde-
pendentes do tempo. Entao, aplicando a equacao de movimento nesta representacao para

os operadores bosons na linha atomica n,

daJr (1)

h
ih—

= [} (t),H] (2.29)

q7n

tomando & = 1, com o hamiltoniano H substituido por H® e assumindo uma dependéncia

—iwt

temporal do tipo e™™", como
al,(t) = el ,(0) (2.30)
obtemos:
W =) {Afﬁ?m@')[a; s O]+ B (6 [ g s 0
qn'm
+BY" (g )[az,m,aTq,,m,a;n]} (2.31)

Das regras de comutagao para bosons

[a:; g’ ms a;n] = a;n/éqq/csnm
[az,m o a;n] = a;ﬂ,é,q/qénm
lag, n/a q’;m> aj},n] = g 0—q/gOnm + A—g/,m0gq Onn
lal, va'y oal] = 0 (2.32)

a equagao (2.29) torna-se

wal, = Z{Ag3n<q)a;n + [ij;,@) + be??n(—q)} aqm/} (2.33)

nl

E com a solugao a_,,(t) = e **a_, ,,(0), na equacio de movimento na representacao

de Heisenberg, seguindo o mesmo procedimento acima, obtemos:

WA g = —Z“ + B (q )] + AP (—q)a_ qn} (2.34)

Existem 2N equagoes acopladas no total, onde N é o niimero de linhas atomicas do
fio. Usando as propriedades de simetria Bf};(—q) = B~ (q), 8(2) (—q) = Bff,)n(q) que

nn

surgem das propriedades das somas de dipolo e a propriedade J;; = J;; [43], temos

wal, = Z{Aﬁk(g) al [QB@) (g ﬂ } (2.35)
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—waqn/_—z{[w@ )} AR (- )aqn} (2.36)

podemos entao montar a seguinte equacao matricial de autovalores:

[ 2 2 2 2) ]

AP —u A2 2@ 98 [l

2 2 2 2
A2 A9 w288 23 | ||
—2By] .. 2By A fw . —Aly a_q1
ol L 2B AD A e e
Ou mais compactamente:
A®(q) — wly 2B(2’(q)
det =0 (2.38)

9B (-q) —A%(-q) +wly

onde A®(q) e B?(q) sdo matrizes N x N com elementos definidos nas equacoes (2.23)
e (2.24), respectivamente. O sinal de til significa que é uma matrix transposta, e Iy é a

matrix unitaria N x N.

2.4 Resultados Numéricos

Apresentamos nesta secao resultados numéricos para ilustrar o formalismo Hamiltoni-
ano descrito acima em nanofios ferromagnéticos de diversos raios, onde possamos perceber
ambas as contribuicoes das interagoes de troca e dipolar em toda a primeira zona de Bril-
louin, na qual ¢ vai de 0 (centro da zona) a 27 (fronteira), no comportamento dinamico
do sistema através de seus espectros, a saber: a variacao da frequéncia (energia) de ex-
citacao em relagao a variagao do vetor de onda e também em relacao ao campo magnético
externo.

Para os cdlculos consideramos a energia de interacao dos spins com o campo magnético
uniforme externo aplicado na direcao e sentido da magnetizacao dos spins da rede dada por
h = gupHy e para as constantes do termo dipolar adotamos fp = g?u%. Estes valores sdo
escolhidos para dar maior ou menor intensidade para as interacoes supracitadas. Em geral,
as interacoes dipolares tém seus efeitos mais significativos em grandes comprimentos de
onda (regiao magnetostatica), em outras palavras, em pequenos vetores de onda. Também
optamos, a principio, por atribuir valores arbitrarios para todos os parametros, ficando

para trabalhos futuros os calculos com parametros realisticos.
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2.4.1 Sem Interacao Dipolar

Primeiramente, nesta sub-secao, nao levaremos em conta a influéncia da interacao
dipolar na dinamica do sistema. Estaremos interessados apenas no espectro de excitacao
dos spins devido a acao da interagao de troca, que eventualmente, pode-se ter um campo
externo aplicado.

Consideramos de inicio um nanofio ferromagnético com raio efetivo r = 1, que cor-
responde a um numero de spins localizados N = 7 nas camadas (segdo transversal). O
grafico da figura (2.3) apresenta a sua relacdo de dispersao, onde nao hé aplicagdo de
campo magnético externo. Os valores dados aos outros parametros sao S = J = 1,0, que
se repetira em todos os gréficos incluindo o caso antiferromagnético, a menos que seja
dito o contrario. Primeiramente, notamos que o espectro nao forma um continuo, isto é,
os modos se apresentam discretos, como era de se esperar ao usar teoria microscdpica com
abordagem quantica. Constatamos a existéncia de cinco modos discretos, sendo que dois
estao degenerados, pois no caso ferromagnético, o ntimero de linhas atomicas do nanofio
é igual ao ntimero de modos. As frequéncias das ondas de spin em ¢ = 0 correspondem
a: w/SJ=0,2,24,4,57, em ordem crescente (ver [41]).

Para este mesmo nanofio recalculamos a relacao de dispersao, sé que desta vez, um
campo magnético externo longitudinal atua, com valor h = 1,0 (fig. 2.4). O resultado é
o deslocamento (gap) vertical dos modos, implicando no aumento da energia de excita¢ao
(E = hw) das ondas de spin do sistema. Pois, quanto maior o campo a ser aplicado, maior
a energia de interacao Zeeman. E interessante notar que a aplicagao de campo magnético

longitudinal nao é capaz de quebrar a degenerescéncia dos modos no caso ferromagnético.
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Figura 2.3: Frequéncia de ondas de spin versus vetor de onda ga para um nanofio com

N = 7 na auséncia de campo magnético aplicado tomando S = J = 1,0.

10

Figura 2.4: Relagao de dispersao de ondas de spin para um nanofio com N = 7 na presenca

A R 7
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ga

de campo magnético externo com valor arbitrario h = 1, 0.
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Os dois resultados seguintes também mostram o comportamento da frequéncia de
ondas de spin em func¢ao do vetor de onda para nanofios com N =19 (r =2) e N =91
(r = 5), nos graficos das figuras (2.5) e (2.6) respectivamente. Fizemos esses cédlculos
atribuindo valor nulo (h = 0) para o campo magnético externo em ambos os casos, onde
observamos com estes espectros que o ntimero de modos com degenerescéncia cresce com
o aumento do raio do nanofio. Imaginamos que o fenomeno da degenerescéncia se deve
ao fato do sistema ter uma alta simetria. Podemos notar uma tendéncia a formacao de
bandas em regioes localizadas do espectros. Mas para podermos afirmar isso, teriamos
de fazer um estudo sistematico da densidade de estados. Deixaremos como perspectivas

para trabalhos futuros esse assunto.

w/SJ

Figura 2.5: Frequéncia de ondas de spin versus vetor de onda ga para um nanofio com
N = 7 na auséncia de campo magnético externo aplicado.

Outro resultado importante é ver como a variacao da energia se comporta em relagao
a um campo externo quando este atua no sistema, principalmente se for um antiferro-
magneto como veremos no préximo capitulo. O gréfico da figura (2.7) mostra que hd um
crescimento linear da energia de ondas de spin com o campo aplicado. Nestes célculos
fixamos o valor do vetor de onda em ¢ = 0 para um nanofio com N = 19 spins nas secoes

transversais do sistema.
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Figura 2.6: Relacao de dispersao de ondas de spin para um nanofio com N = 91 sem a
aplicacao de campo externo.

Figura 2.7: Frequéncia de ondas de spin (em g = 0) versus campo longitudinal aplicado
para um nanofio com N = 19.

Em baixas temperaturas onde a aproximacao de onda de spin é valida, a diminuicao
da magnetizagao com o aumento da temperatura devido a reversao dos spins, pode ser

interpretada como resultado da criagao de magnons térmicos. Entao podemos relacionar
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o vetor magnetizacao as componentes dos operadores de spin através da equacao

N
M(r;) = 7 2uBS; (2.39)

onde N e V sao o ntmero de spins e o volume do sistema, respectivamente, r; é a posicao
do sitio e S® é a componente do operador de spin (S¥, S ou S7) [44, 45]. A partir da

equacao (2.6) podemos aplicar o somatério e dividir por N em ambos os lados que leva a

. 1
<S >:S—N2<nq> (2.40)
q

Visto que magnons sao bdsons, a populagao em equilibrio térmico sera dada por

1

< nq >= eEq/kBT _ 1

(2.41)

onde kg é a constante de Bolztmann. Pode-se notar que apenas quando a interacao
dipolar é desprezada, o > qagaq ¢ o numero total de magnons no sistema. Para o caso do
nanofio ferromagnético, a figura (2.8) mostra o comportamento linear da magnetizagao
média com o aumento da temperatura, onde atinge valor zero quando a temperatura

chega a aproximadamente 0,21 (para kg = 1).

08 _

0,6 — _

<M>

04} -

| |
00 01 0,2

T

Figura 2.8: Variagao da magnetizacao média de um nanofio ferromagnético com N =7
em relagao a temperatura (kg = 1).
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2.4.2 Com Interacao Dipolar

Nesta sub-secao, além do termo de troca, incluimos a interacao dipolar por esta ser
um termo que depende das orientagoes relativas de dois spins e suas orientagoes relativas
ao vetor que liga os dois sitios, além de ser longo alcance (1/r3). Isso nos permite observar
os efeitos no regime onde ambas as interacoes, dipolar e troca, possam ser comparadas.

O grafico da figura (2.9) corresponde a relacdo de dispersao para um nanofio fer-
romagnético com N = 7, campo externo h = 0,3 aplicado na direcao longitudinal e
fp =0,3. Podemos observar que apesar da magnitude desta interacao ser pequena com-
parada a magnitude da interagao de troca, ela é capaz de contribuir de forma significante
no espectro de excitacdo, pois resulta na quebra da degenerescéncia dos modos (ver fig.
2.4). Para um nanofio com N = 19, h = 2,0 e fp = 0,4 vemos que alguns dos modos
apresentam um minimo em vetor de onda nao nulo. Isso surge como uma consequéncia
da acao reciproca das interacoes de troca e dipolar no sistema. Esta caracteristica foi
retratada dentro de um modelo continuo por Arias and Mills [46] que calcularam a con-
tribuicao dipolar para a dispersao em pequenos valores de vetor de onda. Em pequenos
valores de ga, onde o comprimento de onda ou o raio do nanofio é muito maior que o cha-
mado comprimento de troca, a interagao dipolar magnética e o confinamento do sistema
sao grandes comparados a influéncia da interacao de troca. Isso leva ao decrescimento
dos modos de frequéncia mais baixos com o crescimento de qa. Em valores maiores de qga,

o termo de troca domina e as frequéncias de ondas de spin cresce (fig. 2.10).
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Figura 2.9: Frequéncia de ondas de spin versus vetor de onda ga para um nanofio com
N =7 em um campo aplicado longitudinal, tomando h = fp =0, 3.

\ \ \ \ \ \
° 15 2 25 3
ga

Figura 2.10: Relagao de dispersao de ondas de spin para um nanofio com N = 19 na
presenca de campo externo h = 2,0 e fp =0, 4.
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Os resultados seguintes mostram que nao apenas um minimo para as curvas mais
baixas em vetor de onda nao nulo ocorre como na figura (2.10), mas também hé fortes
evidéncias de efeitos de repulsdo de modos (anticrossing) no regime para pequenos valores
de ga [41]. A repulsdo de modos poderia ser interpretado como uma manifestagao dos
efeitos de confinamento que resulta na mistura dos modos magnetostaticos com os modos
de ondas de spin perpendiculares mais baixos. Na figura (2.11) e (2.12) calculamos a
dispersao de ondas de spin para um nanofio com N =37, h=3,0e fp =0,7e N =91,

h=3,5e fp =0,5, respectivamente.

15
ga

Figura 2.11: Frequéncia de ondas de spin versus vetor de onda ga para um nanofio com
N = 37 em um campo aplicado longitudinal, tomando h = 3,0 e fp =0,7.
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w/SJ

Figura 2.12: Relagdo de dispersao de ondas de spin para um nanofio com N = 91 na
presenga de campo externo h =3,5e fp =0,5.

Observamos na figura (2.13) o comportamento das ondas de spin na regiao magne-
tostatica com a aplicagao de um forte campo magnético. Nesta regiao, a contribui¢ao do
termo de troca é desprezado (J = 0,001) no espectro, havendo o dominio da interagao
dipolar. Os valores dos parametros dados sao: N = 37, h = 6,0 e fp = 0,5. Notamos
que as frequéncias de todos os ramos decrescem com o crescimento do vetor de onda.

A variagao da frequéncia de ondas de spin em relagao ao campo externo longitudinal
para um nanofio N =7, ¢ = 0 e fp = 1,0 é mostrado na figura (2.14). Vemos que o

espectro deixa de ser linear com a inclusao da interagao dipolar.
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11

Figura 2.13: Relacao de dispersao de ondas de spin no regime magnetostatico para um
nanofio com N = 37, campo aplicado h = 6,0, fp =0,5e J = 0,001.

Figura 2.14: Variagao da frequéncia de ondas de spin em funcao do campo aplicado para
um nanofio com N = 7, vetor de onda ¢ =0e fp =1,0.
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3 O Nanofio Antiferromagnético

3.1 Introducao

Utilizando a mesma abordagem dada no capitulo anterior, trataremos agora o caso
do nanofio antiferromagnético, sendo este mais complexo. Como nos ferromagnetos, a in-
teracao de troca em antiferromagnetos da origem as excitagoes de spin com caracteristicas
do tipo onda. Inicialmente, um antiferromagneto foi modelado como sendo constituido
de duas subredes de spins antiparalelos de mesma magnitude [47]. Uma dificuldade do
problema aqui é que o estado fundamental nao é conhecido exatamente. Classicamente,
quando o campo aplicado é menor que um valor critico, o estado de minima energia é
chamado de estado fundamental de Néel (fig. 3.1). Isto é facil de ver se usarmos J < 0
no hamiltoniano de Heisenberg (eq. 1.17) e assumir que S; e S, sdo vetores classicos. Ja
para a Mecanica Quantica, a situagao nao é tao simples, porque o estado fundamental de
um sistema deve ser um autoestado do hamiltoniano além de ter o minimo de energia.
Se operarmos com o hamiltoniano de Heisenberg no estado de Néel, claramente nao ob-
teremos o mesmo estado, porque o termo S, S;r muda S, para cima e S; para baixo. A
dificuldade do estado fundamental em antiferromagnetos é contornado com a suposicao
que o estado de Néel é um autoestado do hamiltoniano [44]. Ondas de spin sdo entao
geradas pela mudanca dos spins fora deste estado ordenado.

Construiremos o nanofio antiferromagnético cilindrico com se¢ao (camada) transversal
hexagonal empilhando-se as camadas de spins verticalmente uma sobre a outra, para
formar um nanofio longo com simetria translacional ao longo da direcao de empilhamento
(eixo z), onde alternam-se a orientacdo dos spins, para cima (up) e para baixo (down),
camada a camada (fig. 3.2) [48, 49, 45]. Especificamente, as se¢oes transversais do nanofio
encontram-se no plano xy constituidas por um nimero finito N de spins arranjados em
uma rede triangular de espagamento a que obedecem a mesma lei de formagao apresentada
no capitulo anterior: N = 3r(r+ 1)+ 1 = 7,19,37,... (fig. 2.2). Onde r é o raio do
nanofio (r =1,2,3,...).
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Q i - spin up
‘ J - spin down
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Figura 3.1: Estado fundamental de Néel classico para uma rede planar.
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3.2 O Hamiltoniano

Para escrever o hamiltoniano do nanofio antiferromagnético, também adotaremos n,m

como os indices da camada e 7,j indexam a posi¢ao dos spins em uma camada especifica.

1
H = —5{ Z Jin,jmSin * Sjm + Z Jin,imSin - Sim + Z ij,j’msjm'sj’m}

<in,jm> <in,i’n> <gm,j’'m>
2 2
ol S-S i{ [T + [T |
mn Jm m Jgm
Ly a8 ca B a8 qa off of  ca of
+§g HUp Z Z{Dm,jmsmsjm + Dm,i’nSinSi’n + Djm,j’mSijj’m (31)
n,gm of

Onde o primeiro, segundo e terceiro somatorios representam as interagoes de troca. O
primeiro é corresponde a interacdo antiferromagnética (J;, ;m < 0), isto é, a interacao se
d4 entre os primeiros vizinhos das camadas adjacentes (ver fig 3.2). O segundo e terceiro
somatérios denotam as interagoes ferromagnéticas (Jin i, Jjmjm > 0), ou seja, se dao
entre primeiros vizinhos da mesma camada. O quarto e quinto somatorios correpondem as
interagoes com o campo magnético uniforme externo aplicado na direcao de magnetizagao
dos spins, sendo que o campo é paralelo em relacao aos spins up e antiparalelo aos spins
down, dai a razao dos sinais positivo e negativo, respectivamente. O sexto e sétimo
somatorios denotam o termo de anisotropia de natureza uniaxial, indicando a preferéncia
do sistema pela configuracao antiferromagnética, em que K é a constante de anisotropia.
Os dois ultimos somatoérios configuram o termo de interacao dipolar, onde podemos notar

trés parcelas que correspondem as contribuicoes dos pares de spins up-down, up-up e
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Figura 3.2: Representagao de um nanofio antiferromagnético com N = 7, submetido a pre-
senga de um campo magnético uniforme externo longitudinal (Hp), onde a é o parametro

de rede.
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down-down que temos no sistema, em que definimos:

ICin jm|20ap — 3% 10
Dqﬁ- _ 5J mn, m’ m,jm 32
in,jm ‘ rin,jm ‘ 5 ( )
o _ ITininl O — 3ng,i’nrfn,i’n (3.3)
i, i'n ‘rin,i’n o .
QIB | — |r]m;]’m 250‘6 - 3rqu,j’mrjﬁm,j’m (3 4)
]m,] " |I‘]m,]’m 5 .

3.3 A Representacao Holstein-Primakoff

Como no caso ferromagnético, as componentes dos operadores de spin do hamiltoniano
da equagdo (3.1) escritos em termos dos operadores escadas (S5°) sdo definidos conforme

abaixo:

SE = S5744SY
Sr o= Si+isy (3.5)

que obedecem as regras de comutacao

(S, 8] = 2579y
(57,87 = S0y (3.6)

Fazendo uso da representacao Holstein-Primakoff podemos escrever os operadores S+
em funcao dos operadores bosonicos de criacao e aniquilagao. Devido a existéncia de
dois tipos de spin na célula unitaria magnética, associaremos aos spins up: um operador
criagao (dos desvios do spin) para S; ; um operador aniquilagao (dos desvios do spin) para

S e um operador nimero (nimero de desvios do spin) para S?.

1/2
+ a’znam /
sho= ves(1-tmln) g, (3.7)

1/2
B R afam)

an = S_a'l‘-nain (39)
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E aos spins down associaremos: um operador criacao (dos desvios do spin) para S;L ;
um operador aniquilagao (dos desvios do spin) para S; e um operador nimero (ntimero

de desvios do spin) para S7.

bJr b, 1/2
_ i imUjm
Si, = V25bl, (1 - ]2T> (3.10)

"y 1/2
S = \/25<1— J%’”) bim (3.11)

Si, = —S+0bbm (3.12)

Os operadores a; e b; obedecem as relagoes de comutagao [11, 12]

> &

S
<.

o O O o o O

(3.13)

Considerando o regime de baixas temperaturas (7' < Ty), o valor esperado do niimero
T

i

S+ S3). Portanto, S = § (S5} ~ -5), assim como ala; /28 < 1 (bjbj/QS < 1). Sob estas

consideragoes, os radicais das equagoes (3.7), (3.8), (3.10) e (3.11) podem ser expandidos

de desvios do spin do sitio i (aja; = S — S7) é pequeno, assim como para o sitio j (b}bj =

similarmente no caso do nanofio ferromagnético com respeito a poténcia 1/2S, conforme

mostrado

Q

U aia
S VS0 - S ) .11

Fal a;
o V(o - Sy ) 819
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Q

Jr
Sim

+ berbTmem
V2s|of, - T IR (3.16)

Q

- bl bjmbjm
S V25| by — T (3.17)

e desprezar os termos de ordem acima de dois operadores, obtendo assim uma boa apro-

ximacao. Entao

St =+v2Saip, (3.18)
S5 =+/2Sal, (3.19)

= V28b], (3.20)

Sj;’l/ - \/QSbjm (321)

Com base no que foi exposto, o hamiltoniano da equagao (3.1) escrito em termos de

operadores bosonicos de criacao e aniquilagao torna-se

H = —QMBHO{ZS—ZG Ain — ZS+Z Jmﬂm}

- {ZSQ QSZamaerZSQ 252 i Jm}
- ézjin,zn Z Jznzn[a Qjom — afl‘-nain:|

n,i'n <in,i’n>
1
- 5 Z ij,j m Z JJm,] m |: Jm J ‘m bjmbjm:|
jm,j'm <gm,j'm>
1
+ 3 Z Jin jmS? —S Z Jin,jm lambjm + a;rnb;rm + a;rnam + b}mbjm:|
n,jm <in,jm>

+ _g2:u235 Z { D;BT:LBZ n\GinGi'n + a’znaz’n + 20’ ni! n)

znzn

1
- _Dyy (Qin@im + ama;rn

— QaZnai/n) + D7, (S — QaZnam)

ann

— D3 (@imaiy — al,a )"‘ V25D57 i (in +a n)

Zn zn
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/ z 1 2 2 rx
-t Dzynzn<a’in_ Z>}+29NBS Z{ DJme

Jjm,j'm
o i ]
X (bjmbj’m + b]mb] ' T ijmbj/m) - §D]mj m(bjmbj/m

+ bhbl =260 ag) + D7

JmYj'm jm,j'm

(S — 20!, bjm) — D%

Jm,j'm

X (bT bJr bjmbj’m) \ D;C;;z] m( jm + bjm)

jm~j'm

/ z 1 Tx
-1 Délmjm( _b )}+292M%SZ{ Dm]m

n,jm

X (@bl + inbj + al,bl, + al bjn) — DY (@bl

m-ygm m ]m

— Qinbjm —al b+ al b)) — DEF (S—ajnam—b}mbjm)

m-Jgm m _]m

z T V929 D T
— Dy (a’inbjm - ) -5 Dzn ]m(ain + g,

in,jm
bJr - ) Z v Dzlrf]m( in — Qin + b;rm - bjm)} (322)

Da mesma forma do caso ferromagnético, temos o termo que nao depende dos opera-

dores,

2O _ ‘%{ D JainS't D TmgmS = Y TS }

<in,i'n> <jm,j'm> <in,jm>

— g,uBHO{ZS—ZS}—K{ZSQ—l—ZSQ]
in jm n jm
+ _g MBSQ{ZDznzn+ Z D]mjm ZDzn,]m} (323)

in,i'n jm,j'm in,jm

o termo que depende de um s6 operador,

1 —
H(l) = 592”%5 25{ [Df;z n(ain + ajn) - ZD?;Z n(ain - ajn):|

Jjm,j'm jm,j'm

[D” (b}m + b)) — DY (b}m — bjm)}

1
- [sz (a;‘rn + Qi — bT —b; m) — iD;, ; (@in — ajn)

2 m ]m m ]m
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+  (bjm — b}m)] } (3.24)

e os termos de ordem mais alta. Todos estes termos recebem as mesmas consideragoes
feitas no capitulo anterior. Assim, a forma quadratica do hamiltoniano para o nanofio

antiferromagnético é:

H(2) = g,uBHO{Za’ma’m Z Jjm ]m} +2KS{ZG Qin + Z Jgm jm}

-2 ) Jmm{a Qi — al am] -2 > ij,j,m{b]mb]m—bjmbjm}

<in,i’n> <jm,j’'m>

1
= 35 > Jim lainbjm + @b + Alin + b;mbj’”}

<in,ym>

+ —92u2BS Z { D3 i (Qin@iry + al a4 2al ai)

ann

1
T T
- §Diﬁ/z n(alnal n + a’zna’z/n - 2ainai'n) - 2Df1fz 'n zna’ln
D Yy T 1 2, 2 S D:m:
- Wi n<ainai/n aznaz’n) + 29 KB Z Jjm,j'm
Jjm,j'm

jm~j'm jm,j'm

1
X (Djmbjrm + b, bL, + 268 b)) — 2Dyy (Djmbim

+ bl — 260 aj) — 2D, L bE by, — iDY

jmjm jm]m]m ]mjm

X (b;mb;m bjmbj/m)} + g MBS Z{ ngcrzc,]m

in,jm

X (aimbl,, + ainbjm + al,bl,, + al,bm) — DI (aimbl,

n’jm n,jm

— inbjm — al,bl,, + al b)) + D (al ain + O bj)

in’jm n,jm
n,jm

— 4D}V, (amb}m — ajnbjm)} (3.25)

Aproveitando-se da periodicidade do sistema na direcao de magnetizagao, realizamos

a transformada de Fourier nesta direcao para os operadores a, a’, b, bf,

1 .
Qi = e “Tig n (326)
R
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1 .
T 2iq-r; f
a;, = e ag p 3.27
v Ny ; @ ( )
1 .
bim = § X UTiby (3.28)
J /NO o q
1 .
b= § —2iar; i 3.29
m /NO o e q,n ( )

onde q = (q.), r; = (%), r; = (%;), No é o ntimero de sitios em cada linha atomica n. As

transformadas de Fourier 1D para os termos de troca sao:

Un(q) =Y Jinam€® T =Y i (3.30)
dl d1
Un(Q) = Z Jin,jm€2iq-d2 (331>
da

onde d; representa as distancia entre um sitio e seus primeiros vizinhos na mesma camada

e dy nas camadas adjacentes. Para os termos dependentes da posicao as transformadas

sSa0:
D (q) =Y €Dy, (3.32)
D% (q) =Y =D, (3.33)
Dyl (q) =) =D (3.34)

z

Obtemos asim, a forma quadratica de bésons do hamiltoniano no espaco dos vetores

de onda, como mostramos a seguir:

H? = Z{S[QK + u,(0) + vn(O)} + gusHy — ¢* % Z gi(o)}afmaqn
l

qn

+ Z{S [2K + u,(0) + vn(O)} — gusHo — g°u% Y | ijl(o)}bgann
l

+ 58 Z{vn(q) — g*uy Yy Di(0) } (agnb_gn +al, bl )
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1
- g Z {un(q)agnaqm + un(q)bganm} + 192M2BS

q7n7m

- { 20750 b+t )~ 207500

q7n7m

< (al agm + bl bam) + [Dﬁfm<—q> D (—q) - 2¢Dz?m<—q>] (gt
Lot [Dﬁfm<—q> D (—q) + QiDﬁf’m(—q)} (ahal g + Bynd_gm)
; [szmm) D () — 2iDﬁf’m(Q)] (ambl,) + [D;iifm@) _ D (@)

As funcoes de acoplamento entre primeiros vizinhos sao:

un(q) = oJ (3.36)

va(q) = J(1 4 e 4) (3.37)

onde o representa o nimero de primeiros vizinhos (3,4 ou 6. Ver fig. 2.2).

O hamiltoniano da equacao (3.35) nao estd na forma desejada, pois existem termos
cruzados. Devemos diagonalizé-lo para obtermos o espectro linear na aproximacao de on-
das de spin. Ha pelo menos duas saidas: funcoes de Green ou transformacao Bogolyubov-
Tyablikov. Ambos os métodos léva-nos aos mesmos resultados, pois sao equivalentes [50].
Optemos pela segunda alternativa. Esta transformacao consiste basicamente em escre-
ver os operadores criacao e destruicao como uma combinagao linear de novos operadores
bosénicos (af, a, 51, 3). Isto significa que as excitacoes das ondas de spin envolverao a
mistura dos desvios do spin de ambas as sub-redes (up e down). Estes novos operadores
também devem satisfazer as rela¢oes de comutacao. Podemos escrever a equacao (3.35)

como

HP = "HP (3.38)

q

onde H((JQ) ¢ um produto de matrizes do tipo
HP = XTH®X (3.39)

onde X é uma matrix coluna com elementos tomados dos operadores que aparecem em
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H®P ., e H® é uma matrix quadrada formada com os coeficientes de H®.

Qq,1

Qq,N
bq,l

b
o (3.40)

.I.
_b_qu_
As relacoes de comutacao dos operadores que aparecem em X podem ser escritas

todas na forma da matrix

X, X =X(X" - (X*X")YT=g (3.41)

onde X(X*)T = XX' é um produto direto das matrizes, X’ é a transposta de X e g é

uma matrix diagonal coms elementos g;;. Em nosso caso,

Qq,1

Do | [ 4 P

— T
g = t Qg1 " Qg N Y1 bq,N a—g1 -+ G—gN b_g1 -+ bgn
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_ f f
[aq,l oagN bgy e bgnoalyy ooeoalyy by e by

_ . = =g (3.42)

0 -+ v v 0 =1

em que I é uma matriz identidade de ordem 2N.
Os novos operadores que diagonalizam HéQ) também podem ser escritos na forma de

uma matrix Y com as relagoes de comutacao definida como
Y. Y=g (3.43)
tal que H,(f) torna-se
HP =Y QuaY (3.44)
onde (g é diagonal. Fazendo uma transformacao canonica dos operadores

X = SY

X = Yigt (3.45)

temos
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— Z YIStH® Y
q

= D YO Y! (3.46)

q

portanto
Qe = STHP S (3.47)

Podemos resolver mais facilmente obtendo uma relacdo entre ST e S~ a partir da

relacao de comutacao dos operadores.

X, Xl = [SY,Y'S]
= S{YY' — (Y'YDT}st

= SgST=yg
portanto
SgST=¢g e S 1=g¢gST¢g! (3.48)
Usando a equacao (3.48) em (3.47) obtemos a
HPS = g7159Q5e (3.49)

que é um conjunto de equagoes de autovalores que podem ser resolvidas numericamente
para achar S e {1z2. Para maiores detalhes ver [51, 44].

O hamiltoniano escrito em funcao destes novos operadores assume a forma

1 1
H — Z{wa,q,n [ozjmozqn - 5} + Wp g {ﬁgnﬁqn - 5} } (3.50)

3.4 Resultados Numéricos

Nesta se¢ao apresentamos resultados numéricos para nanofios antiferromagnéticos de
diferentes raios onde, primeiramente, consideramos os termos de troca, Zeeman e aniso-
tropia. A magnitude das ondas de spin sao plotadas contra ga de 0 (centro da zona de
Brillouin) a 7 (zona de fronteira). Em seguida, incluimos o interagao dipolar, a fim de

verificar sua influéncia nos espectros de excitacao.
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3.4.1 Sem Interacao Dipolar

O grafico da figura (3.3) mostra como a frequéncia de ondas de spin varia em funcao
do vetor de onda, para um nanofio antiferromagnético com parametros arbitrarios dados
por N = 7, K = 0,75 (constante anisotrépica) e h = 0. Observamos a presenga de
5 modos discretos, o que significa que 7 estao degenerados, pois sabemos que no caso
antiferromagnético, podemos enxergar o sistema como sendo constituido de duas sub—
redes, entdao o numero de modos ¢é igual ao dobro do numero de linhas atomicas. As
frequéncias de ondas de spin em ¢ = 0 correspondem a: w/SJ = 2,8;5,1;7,2;8,2;10, 3,
em ordem crescente.

Ao se aplicar campo magnético longitudinal (h = 0, 25), verificamos que hé quebra de
degenerescéncia de alguns modos (degenerescéncia de sub-rede). Isso se deve ao fato de
termos na rede spins paralelos e antiparalelos ao campo, causando aumento e diminuicao
das frequéncias, respectivamente. Veremos na proxima sub-secao que o termo dipolar tem

papel fundamental na separacao dos modos degenerados.

........................

10— —

.....
...........
o e o o

w/S]

.......
.........
......

ga

Figura 3.3: Frequéncia de ondas de spin versus vetor de onda ga para um nanofio com
N =7, K = 0,75 na auséncia de campo magnético aplicado.
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w/SJ

ga

Figura 3.4: Relacao de dispersao de ondas de spin para um nanofio com N =7, h = 0,25
e K=0,75.

Os resultados seguintes mostram a relagao de dispersao de ondas de spin para na-
nofios antiferromagnéticos de raios maiores. Para estes cédlculos atribuimos valores aos
parametros dados por: N = 37;h = 0,25;K = 0,75 (fig. 3.5)e N =91;h = 0,25;K = 0,75
(fig. 3.6).

Como dito anteriormente, a existéncia de dois tipos de spins na rede (up e down),
causa um desdobramento dos modos com aplicacao de campo magnético. Podemos ve-
rificar no grafico que expressa a frequéncia em funcao do campo aplicado na direcao do
eixo do nanofio, que ha modos cuja as frequéncias de excitacao aumentam linearmente e
diminuem linearmente. Um dado importante é quando o campo assume valor aproximado
a 2,87 (campo critico), onde obtemos frequéncia nula. Isso significa uma instabilidade na
configuracao antiferromagnética. Os spins se rearranjam na rede numa configuragao de
menor energia, uma orientacao de equilibrio, passando a formar angulos em relacao ao

eixo de simetria, o que corresponde a uma transicao de fase para um estado denominado

spin-flop.
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37, h=0,25e K =0,75.

Figura 3.5: Frequéncia de ondas de spin versus vetor de onda ga para um nanofio com

N

Figura 3.6: Relacao de dispersao de ondas de spin para um nanofio com N = 91, h = 0,25

e K =0,75.
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14

Figura 3.7: Frequéncia de ondas de spin (em ¢ = 0) versus campo longitudinal aplicado
para um nanofio com N =7e K =0, 75.

3.4.2 Com Interacao Dipolar

Os préximos resultados sao calculados levando também em conta o termo dipolo-
dipolo. Os graficos das figuras (3.8) e (3.9) mostram o comportamento da frequéncia
de ondas de spin em funcao do vetor de onda para nanofios com N = 7, K = 0,75,
h=0,fp=01eN=7 K =20, h=1,0, fp = 0,25, respectivamente. Podemos
verificar que a atuagao do termo Zeeman juntamente com a interacao dipolar quebram a
degenerescéncia dos modos. Vale ressaltar que o termo dipolar nao favorece a configuragao
antiferromagnética, pois ele frusta a orientagao dos spins. O resultado é o aparecimento
de modos com vetor de onda nulo, o que nao é desejado. Para manter esta configuracao
é necessario que a constante anisotropica tenha valores altos comparados ao fator dipolar
(fp). Fisicamente isso significa que os spins precisam se rearranjar na rede, como no caso
do campo critico dito anteriormente, de forma a obter uma orientagao de equilibriode que
minimize a energia. Outros resultados sdo mostrados para nanofios com raios maiores.(fig.
3.10 e 3.11). No gréfico da figura (3.11) podemos observar ji quase um continuo no
espectro. Obtemos também a variagao da frequéncia com o campo aplicado (fig. 3.12)
para um nanofiocom N =7, ¢q=0, K =2,0e fp = 0,25, onde podemos ver que o valor

de campo critico neste caso é aproximadamente 2,59.
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Figura 3.8: Frequéncia de ondas de spin versus vetor de onda ga para um nanofio com

N=7,K=0,75,h=0, fp =0,1.

w/S]

ga

Figura 3.9: Relacao de dispersao de ondas de spin para um nanofio com N =7, h = 1,0,

K =20, fp =0,25.



3.4 Resultados Numéricos o7

r T I !

fessanensanenessesazesaseasaeessest

ga

Figura 3.10: Frequencia de ondas de spin versus vetor de

onda ga para um nanofio com
N=37,h=0,25 K=2,0, fp =0,1.
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Figura 3.11: Relacao de dispersao de ondas de

spin para um nanofio com N = 91,
h=0,25 K=20, fp =0,1.
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Figura 3.12: Variacao da frequéncia de ondas de spin em fungao do campo aplicado para
um nanofio com N =7, vetor de onda ¢ =0, K =2,0 e fp =0, 25.
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Conclusoes Gerais e Perspectivas

Neste trabalho desenvolvemos para nanofios magnéticos uma teoria microscépica cujo
o formalismo Hamiltoniano inclui termos de troca, dipolo-dipolo, Zeeman e anisotropia, a
fim de observar os efeitos quanticos que regem o sistema de particulas ou quasi-particulas.

Os resultados mostram que no caso ferromagnético a relagao de dispersao apresenta
modos degenererados quando a interacao dipolar era desprezada. Acreditamos que esta
degeneresceéncia se deve a alta simetria do sistema. Observamos também uma tendéncia
a formacao de bandas em regioes localizadas do espectro para nanofios com raios maiores
que 4, sendo que é necessario um estudo mais apropriado relativo a densidade de estados
para se fazer tal afirmacao, e que a frequéncia de excitacao apresenta um comportamento
linear em relacao ao campo magnético externo aplicado ao se excluir o termo dipolar.
Quando levamos em conta este termo mostramos que os modos de ondas de spin mais
baixos apresentam um minimo em vetor de onda nao nulo devido a acao reciproca entre os
termos de troca e dipolar, além dos resultados apontarem efeitos de repulsao no regime de
pequenos valores de ga causados pela mistura dos modos magnetostaticos com modos de
ondas de spin perpendiculares mais baixos. Para o nanofio antiferromagnético verificamos
a quebra da degenerescéncia dos modos quando ambas as interagoes Zeeman e dipolar
atuavam. Observamos que o termo dipolar frusta a configuracdo antiferromagnética,
forcando os spins a se rearranjar na rede para uma configuracdo de minima energia.
Outro dado interessante é no que diz respeito ao valor de campo magnético cujo valor
causa energia nula. Isso também implica que os spins precisam de uma nova orientacao
de equilibrio, cujo o estado é chamado de spin-flop.

Como perspectivas deste trabalho podemos fazer as seguintes extensoes:

e realizar calculos com parametros fisicos reais e comparar os resultados com os ex-
perimentos, principalmente espalhamento de luz de Brillouin [29];

e no caso antiferromagnético, extender as contas para determinar a fase de spin-flop
e a fase ferromagnética que surgem quando o campo aplicado excede um valor critico,
causando uma nova configuracao dos spins na rede;

e aplicar campo magnético transverso, isto é, perpendicular ao eixo do nanofio e cal-
cular os espectros de excitacao, pois neste caso, ocorre uma competicao entre o campo

aplicado e o campo de demagnetizagao, resultando em uma configuragao dos spins deno-
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minada canting;

e incluir segundos vizinhos no termo de troca para vermos se ha uma mudanga signi-
ficativa nos resultados;

e considerar nanofios de diferentes geometrias em sua secao reta e observar como o
espectro de excitacao se comporta;

e calcular as médias termodinamicas do sistema como o calor especifico, susceptibili-
dade magnética e as fungoes de correlagio (< SP'S§ >, a = x,y, 2);

e modelar nanofios considerando geometrias mais complexas, por exemplo, super-
redes, que consistem em arranjos periodicos de dois materiais distintos, e superposicoes

aperiodicas de camadas como a sequéncia de Fibonacci, Thue-Morse, etc.
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