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Resumo

Este trabalho foi motivado pelas propriedades diversas e miriade de aplicagoes do mag-
netismo no contexto tecnologico atual, dos quais enfatizamos o papel da magnetizacao e
ondas de spin em sistemas magnéticos bidimensionais tais com redes quadradas e hexago-
nais. As ondas de spin tem trazido avancos outrora nao imaginados e tem favorecido em
demasia a construcao de dispositivos mais eficientes nos ramos da eletrénica e transporte
de informacoes, além de fincar novas perspectivas ainda exploradas conceitualmente. As-
sim entende-se a importancia do tema e procuramos estudar as ondas de spin em um fer-
romagneto bidimensional exposto a interacoes magnéticas de diferentes naturezas (troca,
anisotropica, Zeeman e dipolar) no intuito de montar a relagdo de dispersao dos modelos
propostos e construir o espectro da teoria, ou seja, a relacao energia/vetor de onda. Ade-
mais, plotamos outras relacoes da energia com parametros importantes no foco de melhor
entender a evolucao da energia do sistema, além de que investigamos as influéncias da

orientacao da rede frente & magnetizacao externa.

Palavras-chave: Ondas de Spin, Interagao Dipolar, Magnetismo em Baixa Dimensao.



Abstract

This work was motivated by the various properties and magnetism myriad of applicati-
ons in the current technological environment, which emphasize the role of magnetization
and spin waves in two-dimensional magnetic systems with such square and hexagonal
networks. The spin waves have brought previously unimagined advances and overused
that has favored the construction of more efficient devices in the fields of electronics and
transportation information, and put down new prospects yet explored conceptually. So we
understand the importance of the topic and trying to study the spin waves in a location
exposed to magnetic interactions of different natures (exchange, dipolar and anisotropic)
in order to assemble the dispersion relation of the proposed models and build the spectrum
of the theory dimensional ferromagnet, that is, the energy /wave vector. Furthermore, we
plot the energy with other important relationships in focus to better understand the evo-
lution of the energy of the system parameters, and we investigate the influence of the

orientation of the magnetization relative to the external network.

Keywords: Spin Waves, Dipole-Dipole Interactions, Low Dimension Magnetism.
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1 Introducao Geral.

A ciéncia é responsavel por grande parte do conhecimento do homem a cerca da na-
tureza, e essa conquista é fruto de séculos de pesquisa o que nos remete as civilizagoes
antigas. Todo esse entendimento hoje compoe quatro grandes areas da fisica: Eletromag-
netismo, Gravitacional, Nuclear Forte e Fraca. Ha algum tempo tém-se tentado elaborar
uma "teoria de tudo"que seria regida por uma super-forca que governaria a natureza.
Estas tentativas até os dias atuais ainda nao lograram éxito devido a algumas questoes

como por exemplo, as complicacoes na elaboragao de uma teoria quantica gravitacional.

Embora ainda nao tenhamos obtido sucesso na formulacao de tal teoria, os avancos
obtidos tem elevado o homem a patamares cada vez mais profundos no tocante a compre-
ensao do mundo macro e micro que nos rodeia; resultando em avangos tecnolégicos que
vem a passos largos otimizando a vida social. A exemplo disso podemos citar o magne-
tismo, o qual possui posicao de destaque no cendrio tecnologico, principalmente na era da

informatizacao em que vivemos.

O magnetismo foi observado a séculos antes de Cristo, e tem desde entao sido foco de
muitas descobertas responsaveis por uma série de conquistas em diversos ramos como na
medicina, informatica, telecomunicacoes, etc. Esse grande leque de aplicagoes se deve aos
materiais magnéticos que apresentam propriedades importantes e com finalidades bem
definidas.

Toda matéria é composta por dtomos que possuem particulas fundamentais detentoras
de propriedades intrinsecas como carga, massa e spin. Alguns desses atomos apresentam
caracteristicas magnéticas provenientes da presenga de momentos de dipolo magnéticos, os
quais sao responsaveis pela formacao de campos magnéticos. A resposta desses materiais
aos campos magnéticos externos € fruto da presenca desses dipolos magnéticos e de suas
interacoes; e como consequéncia a vasta aplicabilidade desses materiais se deve ao tipo de

reacao a esse campo, além de outros fatores posteriormente discutidos.

O alinhamento ordenado dos dipolos magnéticos é responsavel pela classificacao dos



1 Introducdo Geral. 2

materiais em paramagnéticos, quando os momentos, a priori, estao desorientados e se
alinham com o campo externo, for¢cando o vetor magnetizagao a ter mesma orientagao.
Os diamagnéticos, quando os dipolos se alinham de forma antiparalela ao campo e sao
fracamente atraidos por ele. Além disso, ha aqueles em que os dipolos magnéticos apre-
sentam uma propriedade de "congelamento'na auséncia do campo que os alinhou, estes

denominados ferromagnéticos.

Os antiferromagnetos correspondem a outro exemplo de materiais magnéticos em que
o alinhamento dos dipolos ocorre de forma antiparalela, ou seja, os momentos se alinham
na mesma direcao e sentidos opostos, e como consequéncia disso a magnetizacao macros-
cOpica é nula. Similarmente temos um material conhecido como ferrimagnetos, os quais
apresentam dois tipos diferentes de ions magnéticos (por exemplo Ni™t e Fet™™) ne-
les existindo interacoes eletromagnéticas similares ao antiferromagnetismo, porém, pela
presenca dos fons com modulos diferentes no momento dipolo magnético, a magnetiza-
¢ao macroscopica nao é nula. Além destes, podemos citar ainda os metamagnetos que
correspondem a compostos que ora apresentam comportamento ferromagnético ora anti-

ferromagnético.

O vetor magnetizacao que fora citado assume papel importante no eletromagnetismo
classico, expressando a densidade de momentos de dipolo magnéticos permanentes ou
induzidos em um material magnético. Como consequéncia disso, a magnetizacao descreve
como um material responde a um campo magnético, além de que pode ser usada para
calcular as forcas que resultam da interacao entre material e campo externo aplicado.
Dessa forma podemos associar a magnetizacao ao seu andlogo elétrico, a polarizagao que
¢ a medida da reacao de um material correspondente & aplicacao de um campo elétrico
em eletrostatica. Matematicamente podemos escrever

Nm

M= Alxlfgo AV’

onde N é o nimero de momentos magnéticos (m) na amostra e V o volume.

A origem dos momentos magnéticos responsaveis pela magnetizacao, do ponto de vista
classico, estd no momento angular orbital e de spin do elétron. Apesar de termos relatos
de que o spin foi introduzido a algum tempo por Compton, num artigo sobre espalhamento
de raios-X por atomos em 1921 (1), onde sugeriu a ideia do elétron que girava em torno
de si mesmo como uma explicacao possivel para a unidade natural do magnetismo; o real
mérito de insercao do spin do elétron é atribuido aos fisicos George Eugene Uhlenbeck e

Samuel Abraham Goudsmit em 1925, os quais como estudantes de p6-graduacao estavam
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interessados em compreender o porque do desdobramento das linhas espectrais no 4tomo

de hidrogénio e atomos alcalinos, o que era conhecido como estrutura fina.

Essa estrutura fina havia sido tratada por Sommerfeld, o qual utilizando o modelo de
Bohr chegou a conclusao desta ser o desdobramento dos niveis de energia atomicos resul-
tantes de uma pequena contribuigao(107?) & energia total, advinda da variagao relativa
da massa do elétron devida a sua velocidade relativistica em torno do nicleo do atomo
de Hidrogénio. Porém, tal teoria nao logrou éxito na explicacao de tais efeitos em dtomos
alcalinos, resultando em suspeitas quanto a validade de sua teoria para a origem dessa

estrutura fina.

Nesse interim, dentre outras tentativas, Goudsmit e Uhlenbeck propuseram a existéncia
de um momento angular e momento de dipolo magnético, cujas componentes z seriam
. L, N R “ . . 1
especificadas por um quarto nimero quantico m,, que assumiria dois valores +5. Este
estaria associado nao ao conhecido momento angular orbital, mas sim, a um novo momento
angular chamado spin, que haveria de ser comprovado empiricamente em 1927 por Phipps
e Taylor quando através da técnica de Stern-Gerlach utilizando atomos de hidrogénio (no

estado fundamental) verificaram ser este um momento angular real intrinseco ao elétron.

Como podemos ver, estas conclusoes foram contemporaneas a descoberta da mecanica
quantica, e a ideia do spin traria efeitos sem analogo classico. Portanto as influéncias do
spin podem ser descritas através das teorias da mecanica quantica como a de Schrédinger,

1

que pela equagao de Schrédinger-Pauli, [5=(0 - (p — ¢A))* + q@l|y) = ihdy|v), revela o
1

comportamento de um sistema composto por particulas de spin (3) interagindo com o
campo eletromagnético em um regime nao relativistico. Ja em escalas de altas energias a
teoria da mecanica quantica relativistica, elaborada por Dirac em 1928, assume ser uma

formidavel ferramenta de pesquisa.

Pelo que foi descrito acima, podemos concluir que a introducao desse novo nimero
quantico apresenta efeitos que de maneira nenhuma sao sutis, como exemplo a prépria
magnetizacao que é fruto da precessao em mesma frequéncia e fase dos momentos indivi-

duais, ou seja, dos spins.

Outro ponto importante acerca desse tema faz luz sobre um sistema magnético que
agrupa muitos spins. Estes sistemas ligeiramente perturbados acima do estado fundamen-
tal definem um modo de propagacao uniforme e revelam as ondas de spin, primeiramente
definidas por F. Bloch (2). As ondas de spin tem aquecido o cenério de pesquisas e se tor-
nou ponto de suma importancia em varios ramos do desenvolvimento tecnologico. Essa

importancia é fruto da miriade de aplicacoes que visam avancos nas tecnologias onde
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materiais magnéticos sao utilizados; dai a necessidade de se conhecer mais sobre essas

excitacoes coletivas, o que é um dos focos de estudo da spintronica.

A spintronica é uma tecnologia que vem explorando o papel do spin eletronico e/ou
nuclear na fisica do estado solido, em outras palavras podemos dizer que é uma eletronica
dos spins, que tem como objetivo controlar o fluxo de corrente em um dispositivo nao
somente pela carga dos elétrons, mas também pelo o spin. A carga do elétron é afetada
pela acao de campos elétricos, mas o spin é perturbado por campos magnéticos. Essa

nova proposta podera produzir dispositivos mais rapidos e que dissipem menos energia.

A exemplo podemos citar a elaboragao de dispositivo spintronico baseado no Silicio (3),
vide Figura 1, o qual ja tem sido utilizado na elaboracao de computadores em que as
informacoes sdo armazenadas no spin. Além disso pesquisas recentes (4) vem explorando
as propriedades de transporte das ondas de spin em cristais, visando aplicacdes como a
retirada de calor do interior dos processadores eletrénicos convencionais, estudo este foco

da caloritronica, ramo emergente da spintronica.

Figura 1: Componente Spintronico de Silicio.

A descoberta de uma propriedade inusitada como o spin levou a uma melhor compre-
ensao dos fenémenos magnéticos e estes permitiram o desenvolvimento de novas formas
de processar, manipular e armazenar informacoes. Em telecomunicacdes podemos citar
a criagao de dispositivos de emissao de ondas eletromagnéticas e mais recentemente a
utilizacao do spin no processamento de informacoes que permitird o desenvolvimento de
novos algoritmos de computacao, os quais utilizarao as propriedades quanticas do spin.

Esse novo ramo de conhecimento chama-se de computacao quantica.

No palco dessas discussoes podemos ressaltar também os filmes finos e os sistemas
multicamadas, conceitos estes que surgiram em 1970 com a proposta de Esaki e Tsu (5)
de crescimento de bicamadas miultiplas monocristalinas de dois diferentes semiconduto-
res. O interesse de sintetizar tais estruturas nao se limitou, entretanto, aos materiais

semicondutores e foi ampliado com muito sucesso aos materiais magnéticos.
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Um filme fino é entendido como uma estrutura onde as propriedades de interesse sao
influenciadas por efeitos de interface. Sua espessura nao é bem definida, sendo esta
estabelecida pelos tipos de materiais componentes e as propriedades em questao. Uma
bicamada de filmes finos é composta por duas camadas de filmes sobrepostas, sendo

classificada de multicamada a partir de uma quantidade igual ou superior a trés camadas
de filmes (6).

Nos dias atuais colhe-se os frutos de técnicas muito eficientes no tocante ao crescimento
de materiais magnéticos, possibilitando assim a fabricacao de filmes finos adequados as
aplicagoes no nicho da eletrénica. Como exemplos dessas técnicas podemos citar a Epita-
xia por Feixe Molecular (MBE) e a Decomposi¢ao por Vapor Quimico de Metais Organicos
(MOCVD), proporcionando a fabricagao de sistemas multicamadas com espacamentos de
alta qualidade gozando de dimensoes na ordem do comprimento de onda de de Broglie ou

proximo do livre caminho médio eletronico (7).

A vasta aplicabilidade tecnolégica justifica-se na manipulagao de propriedades dos fil-
mes finos magnéticos, tais como a magnetorresisténcia gigante (MRG) de cujos efeitos
foram pioneiramente observados por Baibichi et al.(8), em 1988 em multicamadas magné-
ticas do tipo FM/NM/FM (Fe/Cr/Fe) acopladas antiferromagneticamente e produzidas
por epitaxia de feixe molecular, e pela adequacdo da anisotropia magnética (9). Essas
aplicacoes se estendem desde o cunho pratico com a elaboragao de discos rigidos e flexiveis
para gravagao de dados (10), no desenvolvimento de uma nova e promissora eletronica
dos spins (11), até o cunho teodrico que apesar das primeiras teorias de transporte ele-
tronico em filmes finos metalicos vir de longas datas com trabalhos cléssicos de Fuchs
(12), Chambers (13) e Sondheimer (14), o tema recentemente tem incorporado novos
enfoques de investigacao, como por exemplo, efeitos quanticos (15), interrelacionamento

com propriedades magnéticas (16), fenémenos de localizagao (17), etc.

Em suma, esses materiais abrem portas para novas perspectivas e tratam de otimi-
zar as dimensoes dos dispositivos, aumentando a velocidade e baixando a voltagem de
operacao. Atualmente, estes filmes vem sendo tratados em dimensoes cada vez mais re-
duzidas, atingindo o ponto de serem elaboradas em 2D (quase-bidimensionais) e 1D (fios

magnéticos).

A exemplo de tais investigacdes podemos citar os efeitos magnéticos inerentes as par-
ticulas de multidominio e do tipo monodominio (18), levando em conta a presenca das
interacoes de troca com e sem a participacao das interacoes dipolares. Estas tultimas, ape-

sar de serem, em média, 103 vezes mais fracas que os efeitos de troca e serem responsaveis
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por um trato matematico complicado, tem se tornado cada mais frequentes nas pesquisas,

devido aos notoérios avancos a uma descricao mais realistica dos sistemas fisicos.

De maneira a agregar valor ao estudo em baixas dimensoes, além do interesse em
particulas isoladas, os estudos de redes regulares planares, também tem recebido mais
atencao nos ultimos anos, e compreender como o espacamento e a interacao dipolar entre
as particulas afeta as propriedades magnéticas dos sistemas é relevante no entendimento e
interpretacao dos resultados experimentais. Outro fator de suma importancia para a res-
posta fisica do sistema a estimulos externos é refletido pela geometria da rede magnética,

a qual é explorada nesse trabalho.

Finalmente, percebe-se que na vitrine das pesquisas atuais os sistemas de baixa di-
mensionalidade ganham forga, e na perspectiva da miniaturizacao dos equipamentos e
dispositivos utilizados em circuitos eletrénicos com capacidade cada vez maiores, a busca
por materiais novos vem ganhando notoriedade. Nesse palco os principais protagonistas
tem sido os filmes finos magnéticos e agora o grafeno, dos quais com o controle de suas
propriedades podemos estender a novas direcoes, permitindo a criacao de sistemas com

robusta caracteristicas supercondutoras e magnéticas (19).

Embora esse campo de estudo esteja apenas no comego, as possibilidades tecnologicas
e cientificas parecem ser imensas. O entendimento e o controle das propriedades desses

materiais podem abrir portas para uma nova fronteira no setor eletronico.

A estrutura desse trabalho estd organizada da seguinte forma: No capitulo 2 faremos
uma abordagem histérica sobre o magnetismo, ressaltando seus aspectos macro e micros-
copicos. Enfatizamos o cardter quantico do magnetismo através do modelo de Heisenberg,

modelo que serd base para as analises neste trabalho.

No capitulo que se segue estudamos as ondas de spin em redes magnéticas, onde abor-
damos os aspectos historicos associados a esse conceito e analisamos as perspectivas se-
miclassica e quantica. Discutimos temas correlacionados de interesse como as diferentes
interagoes nos sistemas magnéticos tipo Troca, Zeeman e Dipolar. Acrescentamos uma
discussao mais detalhada sobre o modelo de Heisenberg, o qual estard sujeito a famosa
transformacao de Holstein-Primakoff, na qual os operadores de spin sao escritos em ter-
mos dos operadores de criacao e aniquilacao de magnons, garantindo a visualizacao dos

modos das ondas de spin como um gas bosonico.

No capitulo 4 realizamos um estudo em baixa dimensao das Ondas de Spin em Redes

Quadrada e Hexagonais Infinita e Finitas sem e com Interagao Dipolar. Exploramos a
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importancia da orientacao dos planos & magnetizacao externa na rede quadrada infinita
com dipolar, e realizamos um estudo numéricos para a obtencao das solucoes da relacao
de dispersao e densidade de estados inerentes aos casos. Por fim, no capitulo 5 observamos

as conclusoes e perspectivas desse trabalho.



2 Magnetismo.

2.1 Aspectos Historicos.

O conhecimento sobre o magnetismo é de muito tempo atras, séculos antes de Cristo,
mas que s6 veio atingir um patamar de compreensao mais moderno no final do século

XIX, como reflexo do trabalho de alguns notéaveis.

Na evolucao dos fatos, a historia conta que o magnetismo foi pioneiramente observado
por um pastor cretense por nome Magnes (20), que ao pastorear com um cajado de ponta
de ferro, tocou em uma rocha, a qual por alguns instantes manifestou uma forca atrativa.
Este fato chegou ao conhecimento do filésofo Thales que concluiu ser esta uma rocha com

origem divina, baseado na suposicao dela possuir alma.

Na tentativa de explicar a situacao Thales se reportou a busca por outros materiais ou
exemplares que possuissem o mesmo comportamento da magnetita, e dentre seus achados
relata-se uma resina vegetal amarelada e translicida (o dmbar) que apods ser atritada
expelia aroma e mostrava-se com capacidade de atrair pedacos de papel, felpo, bolas de
cortica, etc; dentre os quais nao se incluia o ferro. No interim das descobertas, Thales nao
chegou a uma compreensao precisa e convincente acerca das propriedades da magnetita,
e agora também deparava-se com a incerteza sobre a similaridade com o comportamento

do dmbar.

Posteriormente, os filésofos mecanicistas ou atomistas, tentaram através de diversas
concepgoes metafisicas compreender estes e outros fendmenos naturais. No cenario do
que fora discutido, atribuiram a existéncia de umidade no ferro da qual a magnetita se
alimentava. E interessante notar que mesmo se tratando de pensamentos sem constatacoes
experimentais, baseadas apenas em avaliacoes subjetivas, j4 havia a ideia dos contrarios,

ou seja, elementos opostos que se completavam.

Platao e Lucrécio foram os primeiros atomistas a perceber que as interacoes advindas

tanto da magnetita quanto do dmbar nao eram restritos a atragao, porém suas conclusoes
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eram fundamentadas somente ao campo das ideias (21). Isto s6 viria a ser concebido
experimentalmente por Niccolo Cabeo ja no século XVI, principalmente no que tange aos
efeitos elétricos. Cabeo concebeu o conceito da "esfera de influéncia", que teria carater
imaterial e ocuparia o espaco ao redor do ima, manifestando uma propriedade latente
capaz de atrair o ferro, quando este se aproximava. Este conceito seria muito similar ao
do effluvium, que corresponderia a uma espécie de "campo mecanico material" que ao se
propagar traria, a distancia, a conexao entre corpos atritados, fazendo com que ambos se

atraissem.

Estes fatos citados foram a génesis da percepcao do homem acerca dos fen6menos mag-
néticos e elétricos. Os magnéticos vinculados as interacoes explicitas pela magnetita e os
elétricos devido ao dmbar (eléktron, em grego). Ha indicios de que os chineses conheciam
o magnetismo ha mais tempo que os gregos, e ja se utilizavam de suas propriedades. No
inicio da era Crista, os chineses faziam uso da colher de magnetita Figura 2, que apoiada
em um pino apontava com seu cabo para o sul geografico. Dai tinha-se a primeira con-
cepcao da bussola (utilizada em navegacoes a partir do século X ou XI) que atrelava-se
ao conceito do ima, palavra que surgiria mais tarde derivada do termo francés "aimant",

amante (22).

Figura 2: Colher de Magnetita.

Muito embora atrasados em relacao aos chineses na utilizacao da bissola nas nave-
gacoes, os europeus foram os primeiros a realizar estudos experimentais do magnetismo
de natureza cientifica. Pierre Pélerin de Maricourt, engenheiro militar francés, entrou
para a historia por sua importante tentativa empirica de entender o magnetismo; o que
resultou em dos maiores tratados de fisica experimental, em 1269. Dentre seus feitos,
realizou experimentos com a magnetita esférica espalhando pedacos de ima ao seu redor,
conseguindo desta forma tracar as linhas de campo magnético que se interceptam em dois
pontos os quais foram definidos como polos (23). Dentre outros feitos, Petrus Peregrinus,

como também era conhecido, observou que a agulha da biissola nao apontava exatamente
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para o norte geografico da Terra; relatou que a aproximacgao de dois imas pelos polos de
mesmo nome se repeliam e por polos opostos se atraem; mostrou que um ima particio-
nado matem a polaridade do ima original, ou seja, cada divisao do ima gera outros imas

(enfatizando a inexisténcia do monopolo magnético).

Desde entao nao hé relatos de grandes avangos sobre o entendimento do magnetismo, o
que s6 veio a ser registrado a partir do século XVI, com William Gilbert, filésofo natural e
médico particular da rainha da Inglaterra, Elizabeth 1. Gilbert estudando as propriedades
medicinais do ambar, retomou as observagoes e resultados experimentais de Maricourt.
Desta forma reuniu suas conclusoes em um tratado que definitivamente fincou posicao de
evidencia entre as grandes literaturas em fisica, a saber, "De Magnetiscisque Corporibus
et de Magno Magnete Tellure Physiologia nova" (Sobre o ima e os corpos magnéticos, e

sobre o grande ima a Terra), mais comumente chamado "De Magnete".

Nessa obra dentre outras informagoes ressaltamos a descoberta da imantacao por in-
dugao, e provavelmente o primeiro relato de que a Terra seria um grande ima. Para
ilustrar tal ideia, construiu um ima em forma de esfera, denominado Terrella, Figura 3,
que simulava a acao magnética da Terra sobre as bissolas, justificando portanto o por que
dos mesmos apontarem para o norte geografico. Devido as suas contribuicoes na area,
Gilbert é considerado "Pai do magnetismo", além de seu nome estar associado a unidade

de medida da for¢a magnetomotriz (24).

Figura 3: Terrella.

Depois da publicagao do "De Magnete", ja no século XVIII testemunhou-se um grande
progresso no entendimento dos fenémenos elétricos e magnéticos, resultado dos estudos
feitos por Benjamin Franklin, o qual percebeu a existéncia de uma dualidade inerente as
cargas elétricas, estas assumindo ser positivas ou negativas. Em seguida, Charles Cou-

lomb (25) determinou experimentalmente a dependéncia com a distancia das interagoes
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atrativas e repulsivas entre as cargas elétricas.

Ja o século XIX foi um marco na produtividade cientifica, a qual trouxe aditivos
a diversas areas do conhecimento, incluindo o magnetismo. Mesmo depois de Gilbert
concluir que o magnetismo e a eletricidade configuravam fenomenos diferentes, persistia

a ideia de que de alguma forma estes se relacionavam.

Essa perspectiva ganhou status com pesquisas de aparente importancia no cenario
cientifico, das quais podemos citar: em 1820 Hans Oerested descobriu a interagao biis-
sola/corrente elétrica e Biot-Savart descreveram matematicamente o campo magnético
produzido por uma distribuicdo de corrente; Ampére formulou em 1826 a lei que rela-
ciona campo magnético com a intensidade de corrente no fio (motor elétrico); 1831, foi
o ano em que Michael Faraday desvendou que um campo magnético variavel induz uma
corrente elétrica em um circuito (gerador elétrico); James C. Maxwell em seu livro, " Tre-
atise on Eletricity and Magnetism" (26) e (27), escreve as equagoes do eletromagnetismo.
Estas tltimas sacramentam a unidade entre a eletricidade e magnetismo como fenémenos

realmente distintos que fazem parte de um contexto tnico, a luz.

O século XX toma destaque por duas grandes revelagoes, a teoria da relatividade e a me-
canica quantica. A tdltima possibilitando assim o entendimento moderno do magnetismo.
Este entendimento foi intimamente ligado ao desenvolvimento da mecanica estatistica e
teoria de transicoes de fase termodinamicas (27), que consagrou a mecanica estatistica

como uma das ferramentas mais bem sucedidas para estudo do estado sélido (28).

Do ponto de vista classico duas importantes contribui¢oes surgiram: A primeira foi a
teoria moderna do magnetismo com o conceito de campo molecular de Peirre Weiss, em
1907 (28), mesmo que o valor do campo molecular ndo tenha explicagao classica; e ainda
podemos citar o teorema de Van Leeuwen: "Quando a mecanica estatistica e classica
sao aplicadas consistentemente, a média térmica da magnetizacao é sempre zero". Isto
garante que o magnetismo nao pode ser explicado pela fisica clissica sendo, portanto,

intrinsecamente quantico (21).

Historicamente, foi entre os anos de 1900 e 1925 que os primeiros indicios da fisica
quantica vieram & tona como resultados de pesquisas tanto de cunho experimental como
tedrico; e com sua descoberta o ponto de vista de se ver a natureza e nés mesmos mudou
significantemente. No que tange ao magnetismo, esse novo angulo de visao trouxe uma
explicagao a origem dos momentos magnéticos atomicos baseados no modelo de Bohr,
estabelecendo a unidade fundamental do momento magnético, denominado Magneton de
Bohr (up = -24).

2me
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Paralelo a esses feitos, no ano de 1921 H. Compton (1), propos que o elétron possuia um
momento magnético intrinseco, fato este que reservara novas perspectivas vindouras no
nicho da mecéanica quantica. Tudo isto se concretizou com dois alunos de pés-graduagao de
Ehrenfest, por nomes George Uhlenbeck e Samuel Goudsmit que utilizaram a entao recente
teoria de Landé (29) dos momentos angulares semi-inteiros, que resultou em sucesso na
explicagao do efeito Zeeman anémalo e no célculo do fator giro magnético (gs = 2) (vide
equagdes 2.1), na tentativa de elaborar uma teoria efetiva para a estrutura fina do 4tomo
de Hidrogénio e atomos alcalinos associando esse novo numero quantico a mais um grau

de liberdade, a rotacao do elétron em torno de si.

L .
n = __nghB ; se g, = ].7 (21)
Hs = _%7 se gs = 2.

Foi Dirac quem mostrou, ao substituir a equacao da energia pela sua forma relativistica,
que um elétron precisa ter momento angular intrinseco (%), o que evidencia o fato de que
o conceito de spin estd intimamente ligado com a relatividade (30). Com todas essas
descobertas, finalmente pode-se 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 uma combinacao linear dos orbitais atoémicos
localizados em atomos vizinhos, levando-se em conta o principio de exclusao de Pauli

(21).

A partir de 1925, em 4 anos, Hatree, Fock, Heitler, London, Slater, Van Vleck, e
outros, fizeram célculos de nivel atomico e molecular resolvendo quase todos os problemas
pendentes como dados espectroscopicos, regras de Hund, os momentos magnéticos dos

atomos e fons, o efeito Zeeman, etc (21),e no magnetismo nao seria diferente.

Como ja dito anteriormente, nesse trabalho, o magnetismo detém colocagao de desta-
que nos avancos tecnoloégicos, como os relés que sao empregados nos telégrafos, nos fones e
microfones (23), sistemas de geracao e distribui¢ao de energia, conversao eletromecéanica,
eletronica, informatica, transdutores, medicina e engenharia biomédica, automacao indus-
trial, etc (31); de tal modo que atualmente estamos ilhados por aplica¢oes do magnetismo

(32).

Em linhas gerais o magnetismo pode ser abordado de duas formas: Macro e microsco-

picamente. De forma bem sucinta discutiremos pontos relevantes dessas abordagens.
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2.1.1 Abordagens Macroscopica e Microscopica.

2.1.1.1 DMagnetismo Macroscopico.

Comumente quando pensamos em eletromagnetismo a primeira coisa que nos vém a

mente sao as equacoes de Maxwell.

(v.D = 5
V-B = 0;
(2.2)
VXE = —8tB,
\VXH - j—i—@tD

Estas sao um grupo de equacgoes diferenciais parciais que juntamente com a lei da forca
de lorentz, compoem a base do eletromagnetismo classico, o qual engloba todos os feno-
menos da Optica classica. A elaboracao desta teoria foi um marco para o desenvolvimento
tecnologico do século XIX. Como dissemos, a abordagem do eletromagnetismo pode ser
feita por duas vertentes: a microscopica, onde sao usados os conceitos de carga e corrente
totais a nivel atdmico, as quais sao comumente dificeis de calcular; e a macroscopica,
representada pelas equagoes (2.2), que definem dois campos auxiliares, evitando a neces-
sidade do conhecimento de tais cargas e correntes em dimensoes atomicas. Pelo termo
eletromagnetismo podemos ver o sucesso da especulagao outrora citada, de que os feno-
menos elétricos e magnéticos, apesar de diferentes sao os protagonistas de um um tnico
fenomeno, a luz; de tal maneira que seu escopo de estudo é o campo elétrico, magnético

e suas relacoes.

Na énfase do entendimento sobre magnetismo podemos citar a importancia de trés
quantidades em sua descrigdo macroscopica: O campo magnético (H), a indugdo mag-
nética (B) e a magnetizacao (M). Campos magnéticos sao gerados por corrente elétrica
(cargas dinamicas) e campos elétricos com dependéncia temporal. No vacuo, a inducao

magnética é diretamente proporcional ao campo magnético,

sendo a constante de proporcionalidade a permeabilidade do vacuo, py = 47w X 10_7%.

Tanto a quantidade B quanto H na equacao (2.3), quando observadas no vacuo, estao
relacionadas a densidade de corrente elétrica da fonte J, de modo que do conhecimento

dessa distribuicao pode-se escrever:
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B(T) _ @/ J(T,) X (T >d3 !

4 lr— '3
onde a integracao é feita sobre a regiao da corrente. J& a relagdo entre as quantidades
fisicas M, B e H é

B = po(H + M), (2.4)

que na condi¢ao da magnetizagao (M) nao nula, revela que H nao dependera apenas das
correntes externas, mas havera uma explicita relagdo com a magnetizacao, como podemos

ver na equagao (2.5) abaixo,

’ ’ 1 (7"—7",) ’

H= S — — M (r )3 — M R

/ ]r—r\?’ )y /v ’d o MO A s
(2.5)

Na equagao (2.5) a integral de superficie é realizada sobre a regiao limitrofe do volume
V, ou seja, onde H # 0 e n é o versor normal a superficie. As quantidades py; =
~V - M(r') e oay = M(r') - 7 sdo chamadas de polo magnético e densidade superficial
de intensidade magnética, respectivamente. A integral realizada na superficie do material
cria uma dependéncia de H com a forma geométrica do mesmo, portanto, nao se pode
comparar diretamente o valor de H em sistemas distintos, sem antes considerar o fator

do efeito geométrico.

De relevancia experimental as curvas M x H ou B x H trazem informacoes sobre a
natureza magnética do material, como por exemplo, sua anisotropia cristalina, campo
de coercitividade, magnetizacao remanescente, dentre outras. A Figura 4, mostra um
exemplo, onde o campo magnético aplicado de forma crescente, ap6s atingir seu valor
de saturacao faz com que M e B nao retornem sobre o mesmo caminho quando H, é

reduzido. A este efeito chamamos histerese magnética.

E interessante ainda observar a dependéncia térmica, e o pioneiro em realizar uma
investigacao sistematica das propriedades térmicas de substancias magnéticas foi Pierre
Curie (33, 34). Os resultados destas pesquisas indicaram que materiais magneticamente
ordenandos o deixa de ser a uma temperatura suficientemente elevada. A essa tempera-
tura limitrofe ordem/desordem chamamos temperatura critica (T¢), sendo portanto, um
parametro muito importante, tanto do ponto de vista das aplicagoes técnicas, quanto das

teorias que tentam descrever a seu comportamento entropico.
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Figura 4: Histerese Magnética.

Em analogia a equacao (2.3), a equagao (2.4) pode ser escrita como
B =puH,

onde u = pp(l + x), e x assume ser a susceptibilidade magnética. Geralmente essa
quantidade aparece na equagao que relaciona o vetor magnetizacao ao campo magnético,

ou seja,

M = xH, (2.6)

cuja unidade no SI é %, para M e H, enquanto B, inducao magnética, ¢ dada por Tesla
(T).

Os materiais magnéticos, tradicionalmente podem ser classificados de acordo com a sua
resposta & campos magnéticos. Macroscopicamente essa resposta pode ser quantificada
através da susceptibilidade magnética, ou seja, os materiais diamagnéticos sao caracteri-
zados por um valor pequeno de Yy, de sinal negativo, ou seja, o campo de magnetizacao
opoe-se ao campo aplicado e desaparece quando de sua retirada. Como exemplos desses

materiais temos Zn,Cd,C'u,Ag,Sn.

O diamagnetismo esta presente em todos os materiais, porém este se revela muito fraco
diante de outros tipos de comportamentos magnéticos, o que torna seus efeitos impercep-
tiveis. Dentre estes podemos citar o paramagnetismo, caracterizado por uma susceptibi-
lidade positiva que varia linearmente com o inverso da temperatura (lei de Curie), tendo
uma magnetizacao que desaparece na retirada do campo aplicado. Alguns materiais que

se comportam dessa forma sao: Al,Ca,Pt,Ti, etc.

J& os materiais ferromagnéticos sao marcados por uma ordem magnética espontanea
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abaixo de uma temperatura critica, e também por uma dependéncia linear da y com
% acima desta temperatura, de forma que o campo magnetizacao mantém-se quando se
remove o campo aplicado (ex: Fe,Co,Ni). Outros materiais sdo os antiferromagnéticos,
descobertos em 1930 e estabelecidos pelos estados Néel, (Mn,Cr). Sao entendidos por
apresentarem x = 0, onde os dipolos se alinham antiparalelamente, respondem fracamente
aos campos magnéticos e possuem uma fase ordenada caracterizada por um momento

magnético liquido nulo.

J& os ferrimagnéticos como as ferrites, magnetites, em geral 6xidos metéalicos, apresen-
tam fons com dipolos magnéticos com intensidades diferentes, culminando num momento
resultante. Existem outras classificacoes dos materiais magnéticos como materiais multi-

ferroicos, paramagnéticos de Pauli, etc; tema que foge do escopo deste trabalho.

2.1.1.2 Magnetismo Microscépico.

Na secao anterior abordamos aspectos macroscopicos do magnetismo, os quais sao ba-
seados no vetor magnetizacao que se relaciona com a inducao magnética por meio de
parametros determinados experimentalmente. No entanto, mesmo com tal descricao é
muito atil o seu entendimento microscépico, ou seja, estudo do comportamento a nivel
atomico e a observacao de suas respostas frente & aplicacao de um algum tipo de pertur-

bacao.

Os materiais magnéticos possuem em sua constituicdo momentos magnéticos respon-
saveis por gerar campo magnético natural. Estes materiais serao objeto de estudo no que
tange a descricao microscopica do magnetismo, onde o ponto de partida é o momento
magnético atomico, o qual admitiremos se conservar no estado cristalino. A nivel micros-
copico o campo magnético é dado pela equacdo (2.7), a qual é conhecida como campo
local ou simplesmente de campo inducao magnético microscopico e corresponde ao campo
na posi¢ao da molécula (ou atomo) gerado por todas as outras moléculas (ou atomos) e

fontes externas.

Este campo pode ser quantificado tomando-se uma amostra pequena do material, dei-
xando uma cavidade esférica ao redor do ponto onde sera calculado o campo. No intuito
de medirmos o campo, devemos conhecer as contribuicoes inerentes a cada molécula, as

quais serao redistribuidas uma a uma na cavidade com finalidade de preenche-la quase
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que totalmente na excessao da posicao onde se medird o campo. O campo mensurado tem
a mesma forma da equacdo (2.5), que contard com a contribuicao de termos adicionais da

superficie da cavidade e dos dipolos da cavidade, expressos por

H,=H-+Hg+H, (2.8)

N . .~ . , . . I 1A
onde Hg corresponde a contribuicao dos polos sobre a superficie da cavidade e H 1é-se
como contribuicao dos diversos dipolos no interior da cavidade. Fisicamente sabe-se que

- - ! . o o~ . ., . .
Hg = %M, e H assume ser a contribuicao dipolar ja conhecidas dos livros texto.

Por simplicidade limitando-nos a classe numerosa de materiais para os quais a interagao

dipolar se anula, a equagao (2.8) pode ser reduzida a

— — — — 1 —
Hm:H+HSEH+§M7 (2.9)
esta frequentemente nomeada como campo molecular de Weiss, outrora citado.

A classificagao dos materiais magnéticos é consequéncia da intera¢gao dos momentos de
dipolo, que tém sua génesis no momento angular orbital e no spin dos elétrons nos fons
ou atomos que formam a matéria (35), e da resposta dos mesmos a campo externos. De
forma sucinta temos o diamagnetismo que resulta de um fenémeno traduzido pela lei de
Lenz operando em escala atdmica, o que manifesta uma alteragao das correntes eletronicas
em cada atomo (pela aplicacdo de um campo magnético) de tal maneira que a influéncia
desse campo nessas correntes diminui grandemente. Ja o paramagnetismo, se manifesta
na tentativa de alinhamento dos momentos moleculares, anteriormente desordenados, na
presenca do campo magnético externo. Porém, o torque gerado nesse contexto nao atinge
o alinhamento em sua plenitude conseguindo apenas um movimento precessional dos m;

em torno de H.

Em materiais ferromagnéticos, os momentos magnéticos moleculares (ou atdmicos)
estdo quase alinhados, mesmo na auséncia do campo externo. A causa desse alinhamento
é o campo molecular H,, que nao se anula quando o H = 0, a nao ser que a magnetizacao
também seja nula (M = 0). Isto se deve a equagao (2.9), generalizada posteriormente por
Heisenberg em H, = ﬁ—i—ﬁs = 1:7—1—7]\2, onde v em casos simples de campos que atendam
as condigoes anteriores se iguala a % Com essa equacao, Weiss valorizou o desempenho dos

campos moleculares, o que apresentou boa concordancia com os resultados experimentais.

No estudo dos aspectos quanticos do magnetismo, alguns modelos sao usados e deles

podemos listar: modelo de Ising, Hubbard e Heisenberg. Este altimo é um dos modelos
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mais utilizados para o estudo do magnetismo em sistemas de baixa dimensionalidade,
levando em consideracao a interagao dos momentos magnéticos localizados dos materiais
isolantes com momentos vizinhos, bem como a interacao desses spins com campos magné-
ticos externos aplicados. Termos dipolares e anisotropicos também podem ser incluidos ao
formalismo, na finalidade de se obter uma descricao melhor do fendémeno e propriedades

magnéticas.

Dentre as opcoes citadas, esse trabalho toma como ferramenta o modelo de Heisenberg

em que enfatizamos as respostas do sistema sem e com a presenca de termos dipolares.

2.2 O Modelo de Heisenberg.

Na solucao de um problema fisico pretende-se entende-lo em um nivel mais profundo
possivel, mas para isto deveriamos ter condigoes de responder exatamente as perguntas
inerentes a cada particula presente, levando-se em consideracao a existéncia de campos
envolvidos e as interagoes de cada particula com esses campo & luz da mecanica quantica.
Essa compreensao dificilmente é atingida, pois os sistemas fisicos reais sempre envolvem
um niimero muito grande de particulas, algo em torno do ntimero de Avogrado 1023 /cm?3.
Um exemplo desses sistemas ¢ o magnético, que como fora dito pode ser tratado de forma
quantica por alguns modelos tradicionais. Na escolha do modelo de Heisenberg como
ferramenta de pesquisa nesse trabalho, enfatizamos que nao se fornece uma solucao para

cada ente (spins), mas uma solu¢io média para todos eles.

O modelo proposto por Heisenberg (36, 37) em 1926, foi um dos primeiros a considerar
a interagao entre spins como sendo responsavel pelo magnetismo espontaneo, e ainda hoje
¢ bastante explorado no estudo das propriedades magnéticas, sendo aplicado tanto na

fisica como na quimica (38, 39).

Embora quase 90 anos tenham se passado desde sua proposicao, a tnica solucao ana-

litica para este modelo que é conhecida se refere as cadeias homogéneas, isto ¢, aquelas

1

5> solucionado através

em que todos os sitios da rede sao equivalentes, lineares e de spin
do ansatz de Bethe (40). Em se tratando de um spin qualquer (S) temos solugoes apro-
ximadas, como as obtidas via Grupos de Renormalizagdo de Matriz de Densidade (41);

Teoria Funcional Densidade (DFT) (42); Segunda Quantizagao (43).

Esta bem claro que a maneira mais natural de classificarmos as propriedades magnéticas

de um material é por sua resposta a um campo magnético aplicado e que esta resposta é
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mensurada pela susceptibilidade (), como na equacao (2.6)

M = xH

Dentre essa classificacao o ferromagneto talvez seja o material mais simples magneti-
camente ordenado, onde seus momentos magnéticos atomicos alinham-se na direcao do
campo e geram um momento magnético macroscopico diferente de zero. O conhecimento
desses materiais é de longas datas e hoje suas aplicacoes tecnolégicas sao aparentes em
varios setores. Para explicar a ordem magnética e a localizacao da temperatura critica,
é necessario um modelo que descreva as interagoes responsaveis pelo comportamento co-
operativo entre os Atomos e uma analise estatistica apropriada a uma sistema de muitos

corpos sujeitos a essas interacgoes.

A principio a magnetizagao espontanea foi encontrada como reflexo das interacoes entre
os atomos magnéticos. Esta proposta feita por Pierre Weiss em 1907 (44) se mostrou
insatisfatoria, pois especulava interagoes dipolares insuficientes (107%eV) para levar em
consideracao as temperaturas de transicao de materiais como ferro e cobalto. Apenas com
o nascimento da teoria quantica que pdde-se mostrar a origem das interacoes como sendo
de cunho eletrostatico e portanto, assumindo ser consequéncia da interacao coulombiana
entre elétrons e da restricao imposta a funcao de onda pelo principio de exclusao de Pauli,
segundo o qual a funcao de onda eletronica total deve ser antissimétrica Figura(5), em
relagao a troca das coordenadas espaciais e de spin de um par de elétrons. Tal imposicao

faz com que a energia do sistema seja dependente da orientacao dos spins.

Figura 5: Funcao de onda antissimétrica.

Para melhor percebermos a manifestacao da mecanica quantica na natureza eletrosté-
tica da interagdo, vamos considerar um sistema simples composto por dois elétrons (45).

A representacao desse sistema é dado pelo seguinte hamiltoniano

h2 2 2

N B PN
A=V SN2 Vi + Vo — = Hy+ Ui, (2.10)
m 2m T12
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onde os subscritos 1 e 2 indicam respectivamente as coordenadas espaciais dos elétrons,
V é o potencial ao qual estao sujeitos, rio a separacao entre eles e U;,; é a interagao

elétron-elétron coulombiana.

Quando no sistema as interacoes elétron-elétron nao sao consideradas, mantendo-se as

interagoes de outra natureza, podemos reescrever a equagao (2.10) como

2

~ h h?
Hy = —%v%%—%vgﬂé (2.11)

Sabemos que no tratamento quantico de sistemas para os quais possamos representéi-los
via um hamiltoniano descrito por uma soma independente, a funcao de onda total sera o

produto das solucoes individuais, ou seja,

{E(O) e (2.12)

voo= hi(WyY;(2)

com 1); e 1; solugoes para o problema de um tnico elétron.

Na consideracao do efeito interativo U;,;, podemos tratar o problema através da teoria

de perturbacao. Em primeira ordem a energia corrigida se torna:

B=E0+ [0 0050 S v @b = B+ C, (213
12

onde Cj; representa a integral que relaciona os estados 7 e j da interacao coulombiana

entre dois elétrons.

Existe uma pequena inconsisténcia no calculo anterior no que tange a auséncia da
consideracao do principio de exclusao de Pauli, que requer a antissimetria da funcao de

onda total na variaveis espaciais e de spin.

A mecanica quantica mostra que para a parte de spin, a dlgebra dos momentos angu-

lares para dois spins % nos fornece quatro estados caracterizados pelo seu spin total S,

vide tabela (1), o qual enfatiza que sob permuta de coordenadas de spin, o estado tripleto

(S = 1) é simétrico e o singleto(S = 0) ¢ antissimétrico.

S=0] S.=0 | z(T) -1
S=1] 8:=0 | H(th+[IM)

Tabela 1: Componentes e Autoestados de Spin—%
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Haja vista que o hamiltoniano nao depende das coordenadas de spin, [H,S% = 0 e
[H,S.] =0, podemos escrever a funcao de onda de onda total como produto direto entre

as funcoes de onda da parte espacial e spin, ou seja,

[Wi(1)W;(2) + i(2)¥;(1)] @0 (2.14)

Wy = —=[Wi(1)¥;(2) — ¥i(2)¥;(1)] Dy (2.15)
sendo que W4 é antissimétrico e Wg, é simétrico pela troca do spin-1 pelo spin-2.

No caso de desconsideragdo do termo U, de interacao as equagbes (2.14) e (2.15)
resultam em uma mesma energia (estados degenerados). Levando-se em consideragao

esta interacao, obtemos por teoria de perturbacao de primeira ordem

Es = E°+Cy+J; ;
5 7 (2.16)
Euxs = E°+Cy—Jy;
onde
62
Jij :/\11;(1)\11;(2)r—x1fi(2)\1/j(1)d3r (2.17)
12

A equagao (2.17) é denominada de energia de troca de dois elétrons nos estados i e j.
Sendo assim o estado singleto (spins antiparalelos) e o tripleto (spins paralelos) possuem
energias diferentes e o estado fundamental depende do sinal do termo J;;; onde J;; > 0
indica ordenamento ferromagnético e J;; < 0 é representativo do antiferromagnetismo.
Este tipo de calculo foi desenvolvido pioneiramente por Pauli para o atomo de Hélio e
por Heitler e London para uma molécula de hidrogénio. Em ambos os casos J;; < 0 e,
consequentemente, os estados de singleto sao os fundamentais. Este tratamento mostra
que mesmo o hamiltoniano nao dependendo explicitamente das coordenadas dos spins, é

a orientacao relativa destes quem dita a energia do estado fundamental.

A energia dos quatro estados descritos na tabela (1) pode ser explicitas pelo hamilto-

niano

H = Eg+c(S; +Sy)?, (2.18)

onde ¢ é uma constante proporcional & diferenca energética dos estados singleto e tripleto
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(Et—Es)
2

, ou seja, proporcional a J;;, escolhida para que quando o estado do spin total
S for igual a A, o hamiltoniano assume o valor E;. Expandindo o quadrado em (2.18)

encontra-se

H=Fq+cS?+¢S2+28, -8, 2.19
1 2

Na equacdo (2.19) os trés primeiros termos do lado direito sdo constantes absorviveis

por uma redefini¢cao do zero de energia. Dai o hamiltoniano se torna:

H = 2681 . 82 = —J81 : 82 (220)
com J = Ji3 no caso de dois elétrons.

A energia de troca é especialmente forte para os elétrons do mesmo atomo. J4 para o
acoplamento entre os atomos vizinhos, a interacao de troca decai exponencialmente para
distancias maiores que o raio das orbitas atomicas (dai o por que da aproximacao entre
os primeiros vizinhos). De fato, a interagdo de troca direta (um tnico elétron com os
demais), dificilmente definird a ordem magnética para sistemas com spin localizados, o
que faz sentido uma vez que esta interacao esta associada com a indistinguibilidade de
particulas idénticas, que por sua vez, s6 tem consequéncias apreciaveis quando as funcoes

de onda comegam a se superpor.

Dirac, em 1928 (46), mostrou que para o caso especial de elétrons localizados em
orbitais ortogonais, o efeito do principio de Pauli poderia ser levado em conta adicionando

ao hamiltoniano um termo da forma

T (2.21)

i<j

com S; um operador de spin atuando no i-ésimo sitio da rede.

Portanto a dependéncia energética com o spin, advinda do principio de Pauli, pode ser

contabilizada por uma intera¢ao spin-spin da forma

<iyj>
Deducoes mais formais para a interacao de troca podem ser encontradas em varios

livros textos, vide referéncia (47). A equagao (2.22) define o hamiltoniano de Heisenberg,
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que é amplamente utilizado para descrever propriedades de materiais magnéticos (48),
embora sua forma tenha sido deduzida pela primeira vez por Dirac e utilizada na teoria

magnética por Van Vleck (49).

Pode-se ainda notar que o hamiltoniano da equacdo (2.22) ndo leva em consideragao
alguns fatores importantes na determinacao de propriedades magnéticas em cristais reais,
como as contribuicoes dos momentos magnéticos orbitais, efeitos de campo cristalino
(que geram anisotropia magnética), efeitos desmagnetizantes, etc. Dependendo do caso
especifico, esses fatores podem assumir destaque na obtenc¢ao de respostas de tais sistemas,

mas sua consideracao pode trazer complicagoes matematicas intrataveis.

No modelo de Heisenberg uma aproximacao muito utilizada ¢ a semicléssica, na qual
o spin das particulas magnéticas sao considerados como vetores classicos com suas trés
componentes conhecidas. Além disso, as interacoes de troca entre os primeiros vizinhos
serd dita J; enquanto a interagao com segundos vizinhos admitir-se-4 J;. Enfatizamos
neste trabalho situagoes com e sem a participacao dos segundos vizinhos no intuito de

verificarmos as contribuicoes efetivas desses sitios no espectro da teoria.

Outro ponto importante que podemos ressaltar sobre o modelo de Heisenberg é seu
alto grau de simetria, sendo invariante sob qualquer rotacao em seus spins, desde que essa
transformacao ocorra em todos os spins da rede. Além disso, é sabido que este modelo
nao apresenta ordenamento de longo alcance em duas dimensoes a qualquer temperatura

diferente de zero; fato este rigorosamente provado por Mermin e Wagner em 1966 (50).

Quando falamos de interacao de longo alcance estamos nos reportando aquelas em que
se va além do raio orbital; e a exemplo destes podemos citar as interagoes dipolares.
Nesse contexto, essa interacao, de origem puramente eletromagnética, se deve ao campo
magnético dos dipolos do proprio material. Como se sabe (51) o campo magnético criado

por um dipolo magnético m a uma distancia r destes, ¢ dado por

Buip(r) = Aﬁ% [3(m - 7)F — m], (2.23)

onde r é o vetor unitario que vai da posicao do dipolo m ao ponto de medida.

Prever a configuracao do estado fundamental de um sistema com interacoes dipolares
nao é uma tarefa facil, pois esta interacao depende da complicada forma do posicionamento
de cada um dos momentos magnéticos na rede. E essa dependéncia com a posicao de cada

um desses spins que dé origem a chamada anisotropia de forma.

Anisotropia é uma caracteristica de uma substancia quando esta possui propriedade fi-
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sica que varia com a direcao. As interacoes de troca, além dos campos internos produzidos
pela propria formacao da rede cristalina e quebras de simetrias (presenca de interfaces),
podem ser responsaveis pelo surgimento de uma direcao privilegiada, em outras palavras,
uma anisotropia. Devido as caracteristicas originarias da anisotropia, apesar de que seus
efeitos sejam os mesmos, ela pode ser classificada em magnetocristalina devida as direcoes
cristalograficas do material; magnetoelastica, fruto de aplicagdo de tensao na rede; aniso-
tropia de superficie, resultado da quebra de simetria na superficie do material, prevista
por Néel (52) que relacionou a quebra da simetria translacional de superficie a geragao
desta anisotropia; magnetostatica ou de forma, a qual depende diretamente das interacoes

dipolares devido a sua dependéncia na posicao de cada um dos spins.

Recentemente foi verificado que a anisotropia de forma produz efeitos muito interessan-
tes em materiais magnéticos nanoestruturados, como o aparecimento de vortices em discos
magnéticos (53); surgimento de "monopolos magnéticos" em gelos de spin (54); além de
ser uma das interagoes responsaveis pelo aparecimento da transicao de reorientagao (55).
Nesse interim, se faz necessaria a compreensao dos efeitos das interacoes dipolares em

redes magnéticas, as quais serao abordadas com uso do modelo de Heisenberg.
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3 Ondas de Spin em Sistemas de
Baixa Dimensionalidade.

Ondas de spin sao distirbios ordenados que se propagam em materiais magnéticos,
ou em outras palavras, sao os estados excitados de menor energia dos sistemas de spin
acoplados por interagoes de troca. Estas baixas excitacoes coletivas ocorrem em redes
magnéticas com simetria continua e estao associadas a excitacoes magnéticas elementares

acima do estado fundamental ferromagnético.

Em se tratando de excitagoes elementares, podemos nos reportar ao ponto de vista
das quasi-particulas, onde as ondas spin, similarmente as excitacoes em redes cristalinas
(fonons), sdo conhecidas como magnons. Estes tltimos sdo modos bosonicos da rede de
spin, os quais estao suscetiveis a efeitos entrépicos, ou seja, com o aumento da temperatura
o comportamento termodinamico das ondas de spin reduzem a magnetizacao espontanea

do ferromagneto.

Estas ondas constituem de fato uma fenomenologia, pois ja foram observadas experi-
mentalmente através de algumas técnicas das quais podemos citar: Espalhamento inelés-
tico de neutrons, espalhamento inelastico da luz como Raman e Brillouin, Espalhamento
inelastico de elétrons e Raios-X, Ressonancia de ondas de spin (ressonancia ferromagné-

tica).

Existem muitas razoes pelas quais se justifica o interesse pelo tema, onde algumas delas
sao: a sua observacao experimental que a qualifica no rol das fenomenologias observaveis;
devido a serem mais sensiveis termicamente falando frente aos fonons, acabam dominando
o comportamento térmico do sistema a baixas temperaturas possibilitando o célculo das
propriedades termodinamicas como a energia livre total, temperatura critica de materiais,
condutividade térmica e elétrica, etc. Portanto, abordaremos um pouco mais sobre o

assunto.
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3.1 Ondas de Spin e suas Interacoes.

3.1.1 Ondas de Spin

A ideia de ondas de spin como excitacOes elementares em materiais magnéticos or-
denados foi inicialmente proposta por Bloch (2) onde afirmou ser esta uma distribuigao
coerente de um spin invertido sobre um grande niimero de outros spins atémicos alinha-
dos em uma rede cristalina. Além disto evidenciou que os estados excitados de baixa
energia de um ferromagneto obtidos da teoria estavam em bom acordo com os resultados

termodinamicos experimentais.

A exemplo podemos citar o surpreendente calculo da expressao para a magnetizacao es-
pontanea: M(T)/M(0) = 1—aT??, com a > 0, conhecida como lei T%? da magnetizagao,
0 que é muito préximo aos resultados experimentais para uma larga faixa de temperatura
(0 <T <0,5T¢) (56). Esse resultado foi obtido com a utiliza¢gdo de um modelo simples

1

de cadeia linear de spin 5 e na aproximagao de pequenos momentos. Desde entdo os

resultados experimentais tem acumulado muito sucesso, como atesta Keffer (57).

Estamos falando de uma teoria linearizada, pois Bloch admitiu que a densidade de
spins invertidos é tao pequena que seus efeitos de obstrucao e interacao entre duas ou
mais ondas de spin podem ser negligenciados. Essa aproximacao é dita boa em baixas

temperaturas, perdendo essa qualidade gradativamente com o aumento da mesma.

Ainda na énfase da teoria linear de Bloch, outras pesquisas de destaque tedrico foram
realizadas, como as de Herring e Kittel (58) responsaveis pela elaboracdo de uma teoria
de ondas de spin fenomenologicamente mais simples, a qual ndo estava submetida a es-
trutura atomica subjacente do ferromagneto em questao. Destas constatacoes emergiu
uma pergunta natural: Como uma teoria aproximada conseguiria prever resultados expe-
rimentais tao precisos? E até que ponto esta seria valida?. No intuito de resolver estas
e outras questoes, houveram muitas pesquisas de marcante importancia como a feita por
Hans Bethe em 1931 (40), o qual realizou um estudo do efeito das interacoes das ondas de
spin numa cadeia unidimensional dessas ondas (onde nao se constata o ferromagnetismo),
mostrando que em adicao as ondas de spin elementares de Bloch existem excitacoes das
quais suas interacoes sao provenientes de dois ou mais spins invertidos. Outro que po-
demos citar seria Moller que em 1933 (59) generalizou o método de Bloch, mas pouco

acrescentou a compreensao teoérica.

Como resultado desse cendrio, hoje existem diversas formas de abordagens ao estudo
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das ondas de spin, como por exemplo: a teoria Semiclassica, que trata os spins como
vetores precessionantes. Este ponto de vista é particularmente 1til na obtencao de uma
interpretagio fisica (ou geométrica) das ondas de spin, que sao ilustradas esquematica-

mente para um ferromagneto na Figura 6,

(a) Onda de Spin (b) Visualizagao da Onda de Spin no Eixo Co-
ordenando

Figura 6: Ondas de Spin

Outras representacoes de mesmo cunho para o spin precessionante podem ser admitidas
para outros ordenamentos, incluindo antiferromagnéticos e ferrimagnéticos. Apesar de
que nesse trabalho enfatizamos o tratamento quantico das ondas de spin; se mostra ttil

discutirmos de forma sucinta alguns aspectos da abordagem semiclassica.

3.1.2 Formalismo Semiclassico.

O ponto de partida para uma analise semicléssica é o movimento natural de um spin
eletronico num campo magnético. A precessao do spin a busca da posicao de equilibrio
nesse campo H, ¢ mostrado na Figura 7 da qual percebe-se que o equilibrio é garantido
na orientagio paralela ao campo. Isto se deve ao fato do torque, equagao (3.1), associado

ao spin ser exercido pelo campo sobre o momento magnético i = gupS:

T =gpSx H, (3.1)

sendo nulo nesta posicao. Naturalmente este paralelismo traduz o minimo de energia do

momento magnético no campo dada por:
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i}

Figura 7: Precessao do Spin.

onde admite-se que o sentido do momento magnético é oposto ao do spin devido a carga

negativa do elétron.

Se o spin for desviado da posicao de equilibrio, por exemplo pela acao de um campo
externo transversal ou excitacao térmica, ele passara a precessionar em torno de H, como
ilustrado na Figura 7. Este movimento resulta do fato de que quando o spin esta desviado
da diregao de H, o torque que atua sobre ele, dado pela equacao (3.1), é perpendicular ao
plano formado por S e H. Este torque produz uma variagao de momento angular dada

pela lei de Newton
dJ
dt

que promove uma rotacao do plano SH em torno de H, correspondendo & precessao de

T, (3.3)

S em torno de H. Como o momento angular é proporcional ao spin, J = hg, pode-se

combinar (3.1) e (3.3) para se obter a equacao para o momento angular de spin

as - -
i H 4

onde v = gug/h, é o fator giromagnético, no sistema gaussiano de unidades. A solucédo
da equacao (3.4) num campo H estético traduz um movimento de precessao do spin em

torno do campo, com frequéncia angular dada por

wo = vH. (3.5)

Para g = 2, o valor de y é (27)2,8 GH z/ K Oe, portanto, para campos com intensidades

de alguns KOe, como em eletromagnetos tipicos de laboratorios, a frequéncia situa-se
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na faixa de microondas. E nessa escala que se realiza alguns experimentos como o da
ressonancia ferromagnética, ou FMR (ferromagnetic ressonance) onde se aplica um campo
de microondas numa amostra situada num campo magnético estatico Hy e se observa as
linhas de absorcao ressonante. Nesse experimento o campo magnético da radiacao de
microondas é aplicado perpendicularmente ao campo estatico de modo que ele tende a
perturbar os spins e desvia-los da posicao de equilibrio. J& para frequéncias de radiacao
proximas a do modo uniforme, o campo em radio frequéncia (RF) produz movimento de

precessao dos spins e a amostra absorve energia da radiacao.

A referida ressonéncia é caracterizada por uma linha de absorcao, cuja largura cede
informagcoes sobre o mecanismo microscopico de reflexao dos magnons. Esses comporta-
mentos sao mensurados pela abordagem semiclassica da ressonancia, que é baseada na
equacao de movimento da magnetizacao macroscopica definida como o momento magné-

tico por unidade de volume

v guB g
M = Z = S (3.6)

e a descricao do movimento ¢ obtida diretamente das equagoes (3.4 e 3.6), concedendo a

seguinte representacao matematica

dM L
— =M x H,y, .

sendo H.; o campo magnético efetivo que atua sobre os spins. Este campo contém, além
dos campos externos aplicados & amostra, campos efetivos que representam os torques
internos que atuam sobre os spins. Resumidamente, podemos dizer que a abordagem

semiclassica baseia-se na equacao (3.7).

No mais, como ja mencionamos, o tratamento semiclassico é s6 mais uma das diversas
formas de obtencao do espectro das ondas de spin. Outras andlises sao possiveis tais
como a abordagem hopping, que enfatiza o carater pontual dos spins onde a dinamica dos
efeitos interativos provenientes de alteracoes nos estados dos spins, avaliados via mecanica
quantica e obedecendo o principio de exclusao de Pauli e a lei de conservacao do spins,

configuram o estado fundamental.

Por dltimo, mas nao menos importante, realcamos a transformacao de Holstein-Primakoff
(método utilizado nesse trabalho) que enfatiza o aspecto quantico, justificando sua dis-

Cussao.
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3.1.3 Tratamento Quéantico.

Certas caracteristicas do sistema de spin nao aparecem no tratamento semiclassico por-
que sao de natureza intrinsecamente quantica. Um exemplo disso sao as consequéncias
das interacoes de troca, que governam as ondas de spin, as quais em sistemas ferromag-
néticos, por exemplo, sao responsaveis pelo acoplamento entre spins vizinhos. Isto tudo
resulta em excitacoes do sistema de spins que correspondem a precessoes coletivas em
torno da posi¢ao de equilibrio. A excitagdo de menor energia é o chamado modo uniforme
no qual os spins precessionam em torno de H mantendo-se paralelos uns em relagao aos
outros, ou seja, com mesma frequéncia e fase, como mostrado na Figura 8. Neste caso a
interacao nao contribui para a frequéncia de precessao que é dada pela mesma expressao

da equagao (3.5).

Figura 8: Modo Uniforme de Propagacao.

Devido a interacao entre os spins, o sistema também possui modos coletivos nos quais
a fase de precessao varia no espaco, a estas chamamos Ondas de Spin, ou seja, o modo
uniforme no qual os spins precessionam em fase ao longo da amostra corresponde a apenas
um dos modos naturais de excitacao do sistema, permitindo a existéncia de modos como

os mostrados na Figura 9.

Figura 9: Modo nao Uniforme de Propagacao.

Essa fenomenologia é muito comum em materiais ferro, ferri ou antiferromagnéticos;

na Figura 9 percebemos uma diferenga de fase do primeiro ao ultimo spin sendo de 2,
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correspondendo a um comprimento de onda. Nessa 6ptica entendemos que o modo uni-
forme é na realidade uma onda de spin de comprimento de onda infinito, e & medida que
essa quantidade diminui resulta em um aumento do angulo entre spins vizinhos, e por

conseguinte acresce a contribuicao da energia de troca para a energia de excitagao.

A abordagem quéantica escolhida para o trato do problema esti baseada na técnica de
segunda quantizacao, na qual as energias do sistema que dependem dos operadores de
spin sao expressos em termos de operadores de criacao e destruicao de quanta de ondas
de spin (os magnons), ou seja, em teorias quanticas uma onda de spin pode ser pensada,
como sendo um quantum de inversao de spin que se "espalha" coerentemente sobre todo

o cristal (2).

Esses magnons sao quase-particulas que estao sujeitas a efeitos de temperatura e obe-
decem a estatistica de Bose-Einstein (ja que sao excitagoes coletivas e portanto permitem
a existéncia de mais de um quantum se propagando com mesma frequéncia). Porém,
pode-se constatar que os magnons nao sao modos normais exatos do sistema magnético,

e isto acarreta interagoes entre estes, evidenciando efeitos nao-lineares.

Nesse interim, a abordagem de Holstein-Primakoff em 1940 (60), ja citada, assume um
papel de destaque. Estes foram os pioneiros na elaboracao de um formalismo matemético
coerente, relacionando os operadores quanticos de spin e os bosénicos, em outra palavras,
uma transformacao com finalidade de conectar operadores dos espaco de Hilbert com di-
mensionalidades diferentes. Eles consideraram o comportamento de uma matriz de spin
ferromagnética tridimensional em um campo magnético externo, analisando as contribui-
coes advindas dos termos dipolares entre os spins. Tudo isto, pode ser feito pela definicao
de um conjunto de coordenadas as quais descrevem exatamente os estados quanticos do

sistema e que possui aparéncia de "amplitude das ondas de spin".
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Em termos dessas coordenadas o hamiltoniano se divide em duas partes esséncias: uma
quadratica em suas amplitudes indicando o comportamento da teoria linear de Bloch onde
se observa a por¢ao nao interagente da teoria, e a nao bilinear responsavel pelos efeitos
das interacoes destas ondas. Nesse contexto é apropriado analisar o sistema interagente
das ondas de spin, quando submetido a campos magnéticos externos fortes, tratando a
contribuicao bilinear como sendo uma primeira aproximagcao e a parte nao quadréatica pela

teoria de perturbagao.

Como vimos este ¢ um método nao linear aproximado e reservado de resultados exatos.
Na época o estudo da real contribuicao das interagoes das ondas de spin aos modos
livres de Bloch se tornou ponto de evidéncia; o que na década de 50 resultou numa série
de conclusoes discrepantes a respeito da ordem desta contribuicao, como exemplo, na
expansao da magnetizacao espontanea em termos da temperatura. Opechowski em 1937
(61) havia estimado uma contribuigao da ordem de T?. Entretanto, Schafronth em 1954
(62) usando o formalismo de Holstein-Primakoff encontrou um termo na ordem de 7'
com corre¢ao positiva, ao passo que Van Kranendonk em 1955 (63) fazendo uso de outro

método obteve um termo de mesma ordem, porém com um coeficiente diverso.

Foi exatamente este cendrio que incentivou Dyson em 1956 (58) & elaboracao de dois
trabalhos que também assumiram papel de destaque na compreensao dos efeitos das inte-
racoes das onda de spin. Este verificou que houve por parte dos trabalhos outrora citados
uma superestima dos efeitos interativos frente aos modos de Bloch, perspectiva essa que
apesar de interessante, fazia uso de aproximagoes que nao retratavam um ferromagneto

real.

A aproximacao de Holstein-Primakoff, na utilizagdo de “TT“ < 1 (64), se mostra de
grande utilidade no estudo das propriedades quanticas das ondas de spin, pois através
desta fica clara o contribuicao dos efeitos bilineares e nao quadraticos, o que nos permite
uma visao de alguns fenomenos interessantes como a interacao magnon-magnon, bombe-
amentos e atenuacao de ondas de spin, calculos de renormalizacao, produgao de soélitons,

etc.

Face a tudo que fora discutido percebemos a importancia do papel das interacoes nesses

sistemas, e a esse tema dedicamos um pouco de atencao.
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3.1.4 Interacgoes em Sistemas Magnéticos.

Um material ferromagnético apds sofrer um aquecimento acima de T seguido de um
resfriamento apresenta a formacao espontanea de dominios de spin nos quais os momentos
magnéticos estao alinhados de forma paralela na auséncia de uma magnetizacao resultante
devido ao caracter estatistico desses dominios que apontam de forma aleatoria em todas

as direcoes.

A justificativa para tal efeito é o balanco energético envolvido no processo, representado
pelas interacoes que ocorrem no interior do sistema. Portanto discutiremos um pouco

sobre algumas interacoes inerentes aos mesmos.

3.1.4.1 Interacao de Troca.

De uma maneira geral as ondas de spin sofrem influéncia de efeitos térmicos, dipolares,
de orientacao cristalografica, da geometria do cristal, do campo magnético, da interacao de
troca, etc. Esta tltima consiste de uma interagao eletrostatica pertinente a dois campos
que interagem a distancia. Essa interacao ¢ responsavel por uma espécie de energia
denominada energia de troca de curto alcance pois diminui fortemente seu poder de acao
a medida que nos afastamos do dominio do raio orbital, portanto sendo essencialmente

relevante no processo interativo envolvendo os primeiros vizinhos.

Este tipo de interacao pode ser melhor entendida na consideracao de um sistema com
dois elétrons, cada um detentor de um spin bem determinado S e S5. Dai, ao observarmos
as duas configuragoes antissimétricas possiveis mostradas na Figura 10 constatamos que

suas energias sao diferentes, o que se deve ao principio de exclusao de Pauli (65).
1

-
1 2
® —@ ®

2
@
S, S, l sj

(@) (b)

Figura 10: Spins Antiparalelos (a) e Spins Paralelos (b).

Finalmente somos expostos ao fato de que a diferenca de energia entre as duas configu-

racoes ¢é representada pela energia de troca do sistema, ou seja, essa energia ¢ a responsavel
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pela manutencao do estado fundamental com os spins alinhados, e portanto a toda inten-
cao de alteracao do mesmo, o agente externo deverd empregar uma energia pelo menos

idéntica & de troca.

Este termo depende do vetor de onda da excitacao e para grandes intensidades dos
mesmos existe uma maior contribuicao a energia total do sistema, sendo responsavel pelo
caracter ferromagnético que venha apresentar. Essas conclusoes sao relativamente faceis
de serem tiradas quando se estuda um sistema de dois elétrons, porém na perspectiva de
sistemas mais complexos que gozem da presenca de trés ou mais elétrons, o hamiltoniano

de Heisenberg deve ser escrito como:

1 oo

onde o somatoério corre sobre todas as interagoes possiveis do sistema. Nesta equacao

notamos a presenca do termo 1, que aparece com a finalidade de cancelar interacoes
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duplicadas do sistema. Em outras palavras, a interacao de S; com Sy e a de Sy com S
apareceriam apos a efetuacao dos somatoérios, porém existe apenas um valor deste tipo
de interacao para cada spin, em seus respectivos sitios. E como na equagao temos um

produto escalar, nao hé relevancia alguma na permuta dos termos.

3.1.4.2 Interagao Anisotrépica.

Quando um sistema magnético é dito isotropico, seus spins podem rotacionar em qual-
quer direcao sem que haja a necessidade do gasto energético. Isto reflete que a magneti-
zacao é livre, tendo a possibilidade de apontar em qualquer direcao ou sentido. Porém,
devido ao fato das funcdes de onda atomicas dos fons magnéticos muitas vezes nao se-
rem esféricos (tipo "d" em metais de transicao e "f" em terras raras), estas procuram se
acomodar segundo o campo magnético cristalino no sitio em que se encontram. Como
decorréncia disto, existem eixos preferenciais ao longo dos quais os momentos magnéticos

se alinham, estes chamados de eixos de mais facil magnetizacao (66).

As direcoes opostas aos dos eixos de facil magnetizagao sao aquelas em que os momen-
tos magnéticos atdémicos nao "apreciam'" apontar, pois custaria muita energia ao sistema,
o que justifica sua nomenclatura de eixos duros. A este fendmeno chamamos de aniso-
tropia magnética (67), que surge via interacio Spin-Orbita (68), e deve ser expressa no

hamiltoniano em questao.

Os materiais ferromagnéticos, por exemplo, nao gozam de uma perfeita simetria no que
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diz respeito as suas propriedades magnéticas. Estes geralmente apresentam diferencas en-
tre as direcoes possiveis, refletindo em consequéncias muito importantes como a influéncia
da anisotropia ser maior (menor), gerando uma maior (menor) magnetiza¢ao, envolvendo
uma maior (menor) quantidade de energia em uma determinada diregdo do que em outra,
dependendo apenas da dificuldade que esta venha a ter em girar na direcao da referida

magnetizacao (69).

De maneira especifica, nos filmes finos a espessura do material pode provocar uma
intensificacao dos efeitos causados pela anisotropia. As assimetrias locais de superficie e
interfaces sao mais relevantes, tornando-se fundamentais para definicao do comportamento
magnético, o que nao acontece em amostras massivas ( Bulk), onde os efeitos da anisotropia
realmente nao sao de grande relevancia (70). Assim vale ressaltar a importancia da
descricao do sistema de baixa dimensionalidade via um hamiltoniano que contenha termos
representativos das influéncias anisotrépicas em suas energias livres. Esses efeitos podem
ser computados mediante aplicacao de campos magnéticos externos em um material de

mesma natureza em que sua curva de magnetizacao sofre intensas alteragoes.

A anisotropia pode ser causada por diversos fatores: como aplicacdo de um stress, de
um gradiente de temperatura, por sua estrutura cristalina, etc. Este tltimo reflete sobre
as simetrias cristalinas, que dependendo do caso, a existéncia de um ou mais eixos de

anisotropia (facil magnetizagdo), o que ndo configura uma anisotropia uniaxial.

Anisotropias uniaxiais sao aquelas que apresentam um tnico eixo de facil magnetizacao
como as que acontecem em cristais com simetrias hexagonais, tetragonais e trigonais, cujas

energias anisotropicas podem ser descritas em forma de série de poténcia (68).

Ey = —Kjcos*(0) — Kycos*(f) — - - (3.9)

onde 6 é o angulo entre o eixo facil e 0 momento magnético, e K; e Ky sao as constantes
de anisotropia uniaxial de primeira e segunda ordem, respectivamente. Pela equacao (3.9)
constatamos que se K; e K, forem positivas, a energia é minima quando o momento mag-
nético estiver na direcao # = 0, 7 (eixo facil). Por outro lado, se K; e K, forem negativos,
a energia serd minima quando 6 = 7, caracterizando um plano facil de magnetizagao,

perpendicular ao eixo de simetria.

Em nosso trabalho, em que supomos uma amostra ferromagnética, as energias associ-

adas a anisotropia sao representadas pelo Hamiltoniano que se segue:
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Heapnis = guB Z HAZSZZ (310)

3.1.4.3 Interacao Zeeman.

Nos materiais ditos magnéticos admite-se a existéncia de momentos magnéticos bem
definidos que através de sua interacao estabelecem uma ordem ao sistema. Como sabemos,
se um dipolo magnético i é colocado sob a influéncia de um campo magnético hg, este

dipolo estara sujeito a um torque 7T, dado por

T = —pH sin(0), (3.11)
onde # é o angulo entre p e hy.

Dai a acdo do campo uniforme é tentar girar o dipolo até que este fique paralelo ao
campo. Em mecanica quantica, o momento magnético p de um dtomo esta diretamente

relacionado ao seu momento angular J

1= gpp, (3.12)

com pp sendo o magneton de Bohr, a unidade de medida dos momentos magnéticos, e o

fator g é conhecido como fator de Landé e se mede

JJ+1)+S(S+1)—-L(L+1)
2J(J +1)

g=1+

Estes efeitos estao intimamente ligados ao efeito Zeeman descoberto pelo fisico holandés
Peter Zeeman em 1896, o qual estudava as influéncias do campo magnético sobre os
estados de polarizacao da luz. De forma resumida, o efeito Zeeman se concretiza no
descobrimento das linhas espectrais de um sistema quando este sofre influéncia de um
campo magnético similar ao que acontece no efeito Stark na presenca de campos elétricos.
Apos sua descoberta experimental, foi Lorentz em 1897 (71) quem langou mao de sua

explicacao teorica.

3.1.4.4 Interacao Dipolar.

Conjuntamente as interacoes isotropicas que sao consideradas no balango energético,

pode-se levar em conta as anisotropias de varias origens, como a exemplo as que ja citamos.
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Porém, ainda é de relevancia comentarmos as interagoes de ordem mais baixa, a saber, as

dipolares descritas como

(QMB)2 Z[Sz : Sj 3(52' . Fz’j)(si . 772])]

Hdip = 9

(3.13)

ij 1j ij
que representam a interacao dipolo-dipolo magnético, isto ¢, o potencial magnetostatico

de cada spin imerso no campo dos outros (72).

Esta interacao esta presente em todos os sistemas reais, onde o somatorio é calculado
sobre todos os possiveis pares de sitios na rede e 75; é o vetor que conecta o sitio i e ao
sitio j.

Em muitas situagoes de pesquisa teorica essas interacoes sao desprezadas por sua baixa
intensidade frente as interacoes de troca (curto alcance), porém quando lidamos com
situacoes em que o sistema estd em baixas temperaturas, estas devem ser consideradas.
Percebe-se que estados de baixa dimensionalidades (1-D e 2-D) a interacao dipolar assume
papel de importancia na pesquisas das propriedades magnéticas, além de que as interacoes
entre dois spins quaisquer decaem lentamente com a distancia e depende diretamente da
orientacao relativa dos mesmos e de suas respectivas orientagoes ao vetor que os liga
aos sitios. Consequentemente o estado fundamental de uma sistema que é determinado
apenas com as interagoes de troca é diferente daquele em que se leva em consideragao as

interacoes dipolares.

Dessas colocacoes justificamos as perspectivas dos calculos das relagoes de dispersao,
em sistemas de baixa dimensionalidades, como as fitas de spin magnéticas descritas pelo
modelo de Heisenberg a baixas temperaturas. Nas analises montamos um modelo de Hei-
senberg que ora goza da presenca dos termos dipolares ora nao, no intuito de verificarmos
as diferentes perspectivas nos resultados explicitos em suas relacoes de dispersao, que

revelam o comportamento espectral do sistema fisico.
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3.1.5 O Hamiltoniano.

O objeto fisico aqui é um sistema de baixa dimensionalidade (2-D), uma fita de spins
magnética, que serd tratada via hamiltoniano de Heisenberg no limite de baixas tem-
peraturas (1" < T¢). O hamiltoniano de um sistema fisico ¢ uma quantidade de suma
importancia para a compreensao do que se passa no mesmo. Através dele podemos de
primeira mao conhecer o que esta envolvido na situacao e nos revela o que serd de rele-
vancia para a andlise. De maneira bem simples podemos dizer que o hamiltoniano tanto
na mecanica classica quanto quantica é um operador que engloba todas as caracteristicas

do sistema, revelando a energia inerente a ele através da soma de todas elas.

O nosso escopo de estudo aqui se encaixa perfeitamente nesse cenario, pois lidamos
com um sistema de muitos entes (os spins) que sao taxados como idénticos, alinhados, e
com interacao de troca isotropica entre si. Sistema este que serd estudado com uso do

formalismo de Heisenberg representado pelo hamiltoniano

H = Heac + Hz + Hanis + Hdip; (314)
onde cada um dos termos associa-se a um tipo de energia diferente.

Na especificagdo dos termos da equagao (3.14) identificamos o primeiro (H,,) como
sendo responsavel pelas interagoes de troca e por essa razao ele é conhecido como energia
de troca. Essas interacoes sao de curto alcance, e enfatizam os vizinhos mais proximos.

Esse hamiltoniano é dado por

1 I
Hex - —5 Z JijSi . Sj, (315)

<1)>
onde o termo J;; é conhecido como termo de troca e S; é o operador de spin no sitio 7, o

qual é tratado como um vetor 3D.

A segunda parcela da equacao (3.14) é também conhecido como termo Zeeman e re-
presenta a energia envolvida devido as interagoes entre cada um dos spins e um campo
magnético externo hg aplicado ao sistema e orientado para o sentido positivo do eixo z.

Este se escreve como

H. = —gugho » S} (3.16)

Ja a terceira porcao, H 4,5, como dissemos é a conhecida interacao anisotropica, e o
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quarto termo devido aos dipolos magnéticos pode ser escrita como

1 o
Haip = 5(915)° Y D' S7'S)., (3.17)

)
onde D;ﬁ representa a contribuicao dipolar das interacoes, as quais sao de longo alcance
e se tornam de fundamental importancia em se tratando de vinculos entre sitios locados

a distancias maiores que o raio orbital. Este pode ser matematicamente explicito por

Ao 68 ol
W= — T 0,.0. (3.18)

K T r

i i
onde 0, = d,. — 1 e 552 =0, — 1.

Na observacao das equagoes (3.10) e (3.16), vemos a possibilidade de escrevermos

1 - o 1 B
H= z af go P
~ 73 Y JiSiSi+gus Y (Ho)Si + 5 (g1)” E Dy 5755 (3.19)

<1j> % ij
onde Hy = Hy — hy, fazendo H4; = H,4 constante.
Apesar desse hamiltoniano assumir ser muito satisfatorio para o trato do problema,
ainda seria conveniente mais uma alteracao, pois estamos trabalhando com magnons, e o

hamiltoniano de Heisenberg esta escrito em fun¢ao de operadores nao bosonicos. Nesse

intuito utilizaremos a aproximacao de Holstein-Primakoff.

3.1.6 Aproximacao de Holstein-Primakoff.

Dentre os varios métodos existentes para expressar o hamiltoniano de Heisenberg em
funcao dos operadores bosonicos, iremos utilizar a transformacao de Holstein-Primakoff.
Com essa finalidade podemos escrever os operadores de spin na forma de operadores

"ladder" (73), como segue:

{ SE = 97 4iSY;
+ T :
S = 5§ j:zS;-’.

onde as componentes dos operadores de spin atendem & seguinte relacao de comutacao

[S1, S5 = i 6557, (3.20)

com as letras [, m e n simbolizando os eixos x, y e 2
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Ja os operadores "ladder" atendem & seguinte algebra

SF .87 = 26,57
[ 7 J ] Vit (321)
Na utilizagdo das equagoes dos operadores ladder (3.21) podemos escrever
x 1 + —
I _
assim na montagem do hamiltoniano de Heisenberg o termo H,, fica
1 L
Hem = _5 Z J’L]SZ : Sja
<ij>
1 r QT z z
Hes = — > Ji(SESE 4+ SYSY + S7S7). (3.24)

<ij>
Por simplicidade trataremos isoladamente o argumento da equagao (3.24), entao

1 _ — 1 —_ — z z
JiSi- Sy = Julg(SF + SO)ST +87) = 7(SE = S7)(SF - 87) + 5783

—

= 1 _ _ z oz
JijSi - S; = Jij[§(51'+5j + 875 +5757)]
Desta forma o hamiltoniano (3.24) assume
1 1 +a— — o+ 2 Qz
He, = D) Z Jij[ﬁ(si Sj +5; Sj ) + 5 Sj] (3.25)
<ij>

Os outros termos da equagao (3.14) sao dependentes do operador S, e portanto nos

permite sua reescrita

1 1 _ _ 2 Oz z )%
H=—3 > Jij[§(Sij +8;8)) + SiS;] — gupHo ZS - ZD”" (3.26)
7 i

<i5>
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onde D;‘j = %(9#3)2 Zij Df‘jﬂ.
Agora estamos em condicoes de utilizar as transformacoes de Holstein-Primakoff as

quais estao expressas abaixo:

i
aa; 1

Si o= \/2571(1—21—53)5@]-, (3.27)

+ / i afa; s

S: = WS —dlay), (3.29)

tendo a; e a} como os operadores de aniquilagao e criagao, respectivamente.

Esses operadores descritos acima obedecem uma algebra que atendem as seguintes

relacoes de comutacgao

{[ a:.}] = 0w (3.30)

ai’aj] [aj,a;f] = 0

}aj7 pois o operador nimero a'a

E conveniente a utilizacido da desigualdade 25 >> a
possui autovalores 0, 1,2, 3, ..., enquanto S* possui apenas —s,—s + 1,...,s. Esse limite
torna a analise mais simples resultando numa expansao que nos permite um estudo bem
mais detalhado das contribui¢oes energéticas advindas do hamiltoniano. Essa aproxima-
cao se justifica em sistemas de baixas temperaturas, onde o valor esperado do niimero de
desvios do spin (a;r-aj =5 - SJZ) é realmente pequeno. Assim da escolha do sistema a ser
analisado nesse trabalho em um regime de temperatura que atende a (7' << T¢) legitima
o uso da aproximacao supracitada e que resulta em
a}aj - a;aj

U=~

(3.31)

Q

Logo do hamiltoniano (3.26) e das equagoes (3.27,3.28 e 3.29) obtemos

S? S
7 Z Jij — E Z Jij[aia; + CLICLJ‘ — a;aj — aj-ai] —

<ij> <ij>

— guBHOZS—i-g,LLBHOZGZGi - SZZD;} -
- . ij

+ 25 Z D”alal Z D”alala a;. (3.32)
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Usando as relagoes (3.30) podemos reescrever a equacao (3.32) como

H= s __Z‘]” ZD QMBHOZS—

<ij>

— 55 Z Jij[aiaj + aiaj — a}aj - a;'rai] -

<ij>
— Z Dwa,l a; — Z D;k]a;rajazaz
+ QSZDU%% +9MBZCLN¢, (3.33)

onde estamos fazendo h = 1.

De forma explicita, a contribui¢do do termo dipolar faz o hamiltoniano (3.33) assumir

o seguinte aspecto

H=H9 +HY 4+ g® 4 g6 + & ¢ (3.34)

onde H©® & o termo independente dos operadores bosonicos a; e aI,

HO = HoN SQZ[J +(gnp)(—— —3 Z

ij

)], (3.35)

e representa fisicamente o estado de mais baixa energia do sistema, onde Ny é o nimero

total de sitios da rede em questao.

O segundo fator da equacio (3.34) H™" se atribui aos termos dependentes apenas de
um operador e fornecem a energia que causa um pequeno efeito no estado fundamental
da configuracao de spin. Dependendo da estrutura da rede ou geometria da amostra,
pode-se desprezar este termo frente aos bilineares, desaparecendo pela simetria na soma
> ; ou podemos dizer que simplesmente a energia inerente a ele foi absorvida pelo estado

fundamental, vide equagao abaixo

1 3
H Q(QIUB) Sv2S E > ’5[X2<a1 +a))

1 3
— iYZ(ai—aZ>]+§(9MB)25V2S§ : ENE X
g |

X [XZ(a; —al) —iY Z(a; + a))]. (3.36)
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Tem-se ainda o termo com dependéncia quadratica nos operadores bosénicos, ou seja,

S

H(2) = glubBHO Zaj»a,- + S Z J,»j(aZa,- — aia;) + 5(9#3)2 X
i <ij>
2 3
T ]
X [—=(aa) —ala;) — —— %
%‘:‘ﬁj!?’ ’ | rij 2
X? Yy?

X (T(Giaj + aja} - 2aia;r-) — 5 X

X (aia; + aja} — 2aia;) —2587%fal -

— 1 XYS(a;a; — aja}))]. (3.37)

Este termo expresso na equagao (3.37) combinado com H ©) representa a energia nao
renormalizada do sistema, pois caracteriza um sistema de modos coletivos independentes.
Outra energia inerente a situacdo é expressa pelo termo H®), vinculado a presenca dos
termos dipolares, e representa o processo que envolve a interacao de trés magnons, ou

seja,

[XZ(azaiai + azajai +

1 = 3V28
<3>
+ 4aia;r»aj + 4a;-ra;aj) +iY Z(alala; — ala;a; +

- 4aza;aj — 4aia}a,j)]. (3.38)

Finalmente, o termo com dependéncia em quatro operadores H® dependem tanto da
interacao dipolar quanto da interacao de troca e esta associado ao processo de espalha-

mento entre magnons. Este ¢ quantificado como
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1
HW = ZJwaa aj—i—aa,aaT—Qaalaa] guB Z{ aaaa]—ix
3 . X?
X (alaTaTa] + dlaa aT)] + =[5 %
| 7ij |
2
X (aZaTaja] +al la;a;a; + aT T Taj + a X aTaza + 2aza aj + 2aTaiaiaT~) + 5 X
X (alaTaTa] +al alaza + aT T Taj + a X aTaZaT — 2azaT Ta] — 2a; azalaT) + Zzaj X
1XY
X aia;aj - (ajaj ;aj + aTaTa,aT- — aia;ajaj — ajaiaiaj)]}.
(3.39)

E desta forma segue a expansao em termos de produtos em ordem maior nos opera-
dores bosonicos, sendo aqui omitidos. Estas expressoes acima determinadas se aplicam
ao hamiltoniano (3.34) e podem ser utilizadas no estudo de sistemas fisicos com dispo-
sicao de spins em geometria diferenciadas. Esse serd nosso objetivo a partir de agora, e
comecaremos por uma fita magnética quadrada infinita sem a participacao da interagao

de longo alcance.
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4 Ondas de Spin em uma Rede
Quadrada.

O primeiro exemplo do formalismo desenvolvido na capitulo anterior serd o de ondas
de spin em uma rede quadrada mostrada na Figura 11. Iniciaremos com essa rede devido
a sua simplicidade. E a justificativa para trabalharmos em duas dimensoes se da devido

ao fato de queremos focar em materiais de baixa dimensionalidade.

4.1 Ondas de Spin em Redes Quadradas Infinitas sem
Interacao Dipolar.

Vamos iniciar com o hamiltoniano de Heisenberg mais simples sem interacao dipolar.

: llJn—l,m-¢-1 : lIJn,m+l : llJn+—1,m+1

ll"n-:l,m LlJrl,m ll'ln+1,m

l‘I’ln-l,m-l qJn,m—l llJn+1,m-1

Figura 11: Representacao da rede quadrada infinita.

Para ilustrar uma forma de fazer o célculo das energias vamos denotamos as funcoes
de onda em cada sitio da rede como ), ,,, onde n e m sao inteiros. Por hora, iniciamos
a observacao dos primeiros vizinhos, que sao responsaveis pela seguinte representacao

matematica
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(E - g,uBHO - 2K)¢n,m - _quvz)n—&—l,m - Jld)n—l,m - J1¢n,m+1 - Jll/)n,m—l- (41)

Como a rede é infinita, podemos escrever a funcao de onda para cada ponto como:

Yn.m = exp(ig,n) exp(ig,m). (4.2)

Dai substituindo (4.2) na equagao (4.1), temos

(E — ho) exp(igym) exp(ig,n) = —J;{exp(ig,;(n + a)exp(ig,m))+
+ exp(igz(n — a) exp(igym)) + exp(ig,(n) exp(ig,m + a))+
+ exp(igz(n)) exp(igym — a)},

onde hy = gupHy + 2K que resulta em

E = —Ji{exp(igya) + exp(—ig,a) + exp(igya) + exp(—igya)} + ho,

a qual fornece

E = —2J;[cos(gza) + cos(gya)] + ho. (4.3)

Esta é a relacao de dispersao do modelo contemplando a interacao entre primeiros vizi-
nhos na auséncia da interagao dipolar. Por fim, vejamos o aporte advindo dos segundos

vizinhos, e para isto tomamos a seguinte relacao

Ewn,m - _J277Z)n+1,m+1 - J277Z)n+1,m—1 - J2¢n—1,m+1 - J2wn—1,m—1' (44)

Portanto,

Eexplig,n] expligym] = —Jo{explig.(n + a)] explig,(m + a)] +
+ expligs(n + a)] explig,(m — a)] + explig,(n — a)] explig,(m + a)] +

+ expligz(n — a)] explig,(m — a)]}.
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Apos algumas manipulacdes algébricas encontramos

E = —Jy{2 cos(q,a) expligya] + 2 cos(q,a) exp[—igyal},

que resulta em

E = —4.J, cos(g,a) cos(gya). (4.5)

Finalmente das equagoes (4.3 e 4.5), definimos a relagao de dispersao

E = —2[1101(q) + 2J205(q)] + ho, (4.6)

onde foram usadas as seguinte definicoes 01 = cos(g,a)+cos(gya) e oy = cos(g,a) cos(gya).

4.2 Resultados Numéricos.

Vamos agora apresentar os resultados para a Equacao (4.6). Em todos os célculos
vamos usar hy = 1. Vale mencionar aqui que o termo de Zeeman e de anisotropia sao
importantes para garantir uma magnetizacao finita quando ¢ — 0, ou seja, garante a
estabilidade da fase ferromagnética. A Figura 12 mostra as energias para as ondas de
spin de uma rede quadrada simples em duas dimensoes sem interacao dipolar. A figura
nao leva em conta os segundos vizinhos. Na figura as cores variam do azul até o vermelho
representando intervalo de energia 0 < E/J; < 9. Como usamos hy = 1 a menor energia
do sistema é E//J; = 1, por isso o azul nao é tao forte na figura. E importante notar que o
grafico mostra a simetria da rede quadrada. Para pequenos vetores de onda, notamos que
as linhas de contorno sao esféricas o que implica que a energia cresce da mesma forma em
qualquer direcao do vetor de onda. A medida que esse vetor de onda cresce, essa isotropia
da energia é quebrada e ela cresce de forma diferenciada de acordo com a direcao na zona

de Brillouin.

Nesse sentido mostramos na Figura 13 a zona de Brillouin de uma rede quadrada onde
mostramos os pontos I', X, e M. E na Figura 14 mostramos a relacao de dispersao ao
longo dos caminhos A, Z, e 3. E possivel notar na figura o diferente comportamento das

curvas para os diferentes caminhos tomados.

Consideramos agora o efeito dos segundos vizinhos no sistema descrito acima. Em

geral interacdo segundo vizinho é bem menor que J;. Aqui para fazermos um estudo
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Figura 12: Curva de contorno para as energias de ondas de spin. A energia cresce do
azul até o vermelho 0 < E/.J; < 9.

4

M

Figura 13: A zona de Brillouin para uma rede quadrada mostrando os pontos I', X, e M.

mais completo vamos estudar o sistema para varios valores de J, até o limite de Jy, = J;.
Podemos ver da Figura 15 que com o aumento cadenciado da intensidade dos segundos
vizinhos, a relagao de dispersao das ondas de spin sofrem uma gradual modificagdo, as
quais trazem contribuicoes ao espectro que aumentam as energias para os vetores de onda
maiores. Para termos uma visao ainda mais clara do efeito de segundos vizinhos vamos
fixar um vetor de onda em ¢, = 0 e em ¢, = 7a e variar continuamente J,/.J; de zero até 1.
Isso é mostrado na Figura 16. Na figura podemos ver como a interagao com os segundos
vizinhos atua de forma diferente para os diferentes valores de ¢, e ¢,. No painel a esquerda
da figura quando fixamos ¢, = 0 vemos que a influéncia do J, é mais significativa em torno
de ¢, = +m/a. Nessa regido a energia cresce com o Jo como podemos ver pelo gradiente
de cores que cresce até o vermelho, aqui o valor maximo é E/J; = 14; porém, para g, = 0,
J» quase nao influencia o valor de energia. E interessante notar que para ¢y = ma o painel
da direita na Figura mostra um comportamento oposto. Agora J, influencia nas regies

proximas a q, = £2nma, onde n = 0,1,2,... Enquanto que agora a regiao proxima de
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Figura 14: Relacao de dispersao das ondas de spin ao longo dos caminhos A, Z, e X..

2.0 2.0
1.0 1.0
&
3 0.0 0.0
S 10 ~1.0
2.0 2.0
20 -10 00 10 20 —20 -10 00 10 240
2.0 2.0
k 10 1.0
N 0.0 0.0
) ]
S
_1.0 1.0
2.0 —2.0
20 -10 00 10 20 —20 -10 60 10 240

qxtt /7 qxat /7

Figura 15: Curva de contorno para as energias de ondas de spin. A energia cresce do
azul até o vermelho 0 < E/J; < 9. Aqui consideramos segundos vizinhos:a).Jy/J; = 0, 1,
b)Ja/J1 = 0,2, ¢)Jo/J1 = 0,3,d)Jo/J1 = 0,4



4.2 Resultados Numéricos. 50

1.0 L0 T T T
HIRNIAN
~ 0.6 0.6 | :
\ 0.4 0.4 ¢ ]
AN/
0.2 0.2 | -
no BLL . [N |8

0.0 .
2.0 -10 00 10 20 2.0 -1.0 00 10 20
qxa/m qxa/m

Figura 16: Curva de contorno para as energias de ondas de spin. A energia cresce do
azul até o vermelho 0 < E/.J; < 14. Aqui consideramos ¢, = 0 no painel da esquerda e
¢y = ma no painel da direita.

Figura 17: Relacao de dispersao das ondas de spin com interacao de segundos vizinhos
ao longo dos caminhos A, Z, e 3. A linha solida J, = 0, a linha pontilhada é para
Jo =0.1J1, o caso onde Jy = 0.2 é representado pela tracejada, a linha tracejada longa
corresponde a Jy = 0.3.J1, e a linha tracejada pontilhada indica o caso onde J, = 0.4.J;.

¢ = £(2n + 1)7a fica com o espectro inalterado.

A Figura 17 corrobora o que foi dito acima. Nela mostramos a relagdo de dispersao
para as ondas de spin ao longo dos caminhos A, Z, e ¥ da zona de Brillouin. Todas as
curvas tem mesmo valor de energia no ponto I' (¢, = 0 e ¢, = 0). O efeito mais evidente
de J; acontece no ponto X (¢, = ma e ¢, = 0), e mais uma vez nenhum efeito é causado

pelos segundos vizinhos quando estamos no ponto M (¢, = ma e g, = 7a).

Para concluir a anélise de uma rede quadrada sem interacao dipolar mostramos na
Figura 18 a densidade de estados o para uma rede quadrada sem considerar a interacao
de segundos, com J, = 0,1J;, e com Jy, = 0,4J;. A figura mostra mais um efeito da

interacao de segundos vizinhos, ela faz com que o pico da densidade de energia se desloque
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para energias mais altas. Isso causa um efeito direto nas propriedades macroscopicas do

sistema como magnetizacao, susceptibilidade, e calor especifico.

1.0

0.8r
0.6
©
0.4

0.2

%3 8 9

Figura 18: A densidade de energia das ondas de spin em uma rede quadrada. A curva
solida ¢ para um espectro sem segundos vizinhos, a curva pontilhada representa o caso
onde J, = 0,1.J;, e a curva tracejada é para o caso onde J;, = 0,4.J;.

4.3 Ondas de Spin em Redes Quadradas Infinitas com
Interacao Dipolar.

Seguindo a seqiiéncia mostrada no capfitulo 3 vamos agora analisar os efeitos da in-
teracao dipolar entre os spins numa rede quadrada em duas dimensoes. Como vimos
anteriormente o campo externo aplicado (termo de Zeeman) provoca um acréscimo na
energia das ondas de spin. Esse termo faz com que os spins se alinhem na diregao desse
campo. A interacao dipolar depende dessa orientagao do campo aplicado. Por isso vamos
analisar aqui dois casos. O primeiro é o caso onde o campo aplicado (magnetizagao) per-
pendicular ao plano que contem os spins e o segundo caso onde esse campo é aplicado ao

longo de uma das direcoes do plano.

4.3.1 Plano x — y.

Vamos iniciar com a rede quadrada infinita lotada no plano z — y representado pela
Figura 19. Este sistema fisico fica bem representado através do Hamiltoniano abaixo (ver

captitulo 3):

1 5 O z
H = ) Z Ji3Si - Sj — gpsHo Z Si + Haip: (4.7)

©,] %
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Figura 19: Rede quadrada Infinita em Ambas as Diregoes no plano x — y.

Omitimos aqui o termo de anisotropia pois nessa geometria (magnetizagao perpendicular
ao plano x — y) ela entra de uma forma aditiva ao campo externo. Vamos desenvolver o

Hamiltoniano dipolar dado por:

1 S-S 3(S 7S -7
Hdip:_(gMB>ZZ[ —5 ( r].)‘( ’ TJ)];

o qual se torna

1
Haip = 5(9%@)2 Z

i?j

(SFS; +5785)  3(S; - 7y)(S - 7y)
|7is)? 735 '
A partir do uso das transformacao de Holstein-Primakoff e de alguma algebra podemos

escrever o Hamiltoniano como :

(9#3)2
2

D;;} a;al+

H :SZ |:(<]ij + Ho — (gup)*Di7) 0ij — Jij —
0, J
(g,uB)QSZ [(Dmx . Dyy - QZDIZJ) a;a; + (Dzm . Dyy + QZDJUZ/) CL+CL+] (4 8)
i . ij ij ij ) @it ij ij i ) gl )
)]

com
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1
D7 =3, (4.9)
Tyl
3
DY = - 0‘55. (4.10)
|71

E importante notar aqui a diferenca da Eq.(4.8) acima para a parte dipolar do termo H(2)
Eq.(3.34) do capitulo 3. Além da questao da anisotropia ja discutida acima, devemos notar
a auséncia do termo z; — z; = Z na expressao da Eq.(4.8). Isso se deve ao fato de que

aqui estamos trabalho com uma rede bi-dimensional com os 4tomos no plano x — y.

O Hamiltoniano acima ainda nao estda em uma forma diagonal para que possamos
determinar as energias do sistema, pois a presenca dos termos dipolares agregam termos

bilineares nos operadores que remetem a termos fora da diagonal. Para isso podemos
T

transformar os operadores de campo a; e a; em operadores de modos coletivos normais

ag e ag. Em geral essa transformacao é dada da seguinte forma

ai =) Vg
q

ai =) Vi (4.11)

—

q

No caso particular onde existe simetria translacional @Dg = exp (i¢ - 7;). Assim as tran-
formagoes Eq.(4.11) se tornam as usuais transformadas de Fourier o que nos leva ao

Hamiltoniano:
H =3 [A@agal+ B@ogag+ B @alal )] (1.12)
q
onde definimos:

A((j’) =S {4J1 +4J5 + ]_l() - %(QDZZ(()) + Dzz(cf))_

—2.J;(cos gza + cos gya) — 4.J5 cos gya cos qal
1 o
B(q) =5 (D™(@) — D™(q) — 2iD™(q)).

de modo que os termos dipolares sao demonstrados no Apéndice A.
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Devido a presenca dos termos B(¢) o Hamiltoniano que agora possui a interagao dipolar
entre os spins nao esta mais na forma diagonal. Isso significa que essa interacao nao
somente modifica a energia das ondas de spin, mas modifica também a sua caracteristica.

Considerando a equacao do movimento de Heisenberg

_dA
ih— = [A,H] (4.13)

I e ag. Usando o Hamiltoniano da Eq.(4.12) e as relacdes bosonicas

para os operadores al s

de comutacao teremos

da N

i—t = Alg)ag +2B"(g)al,, (4.14)
,daT_
it = —A(q)a’, — 2B(q)a,. (4.15)

que tem como solugao

E(q) = VA@? - [B(@)* (4.16)

A relacdo de dispersdo (4.16) acima fornece a energia dos modos que compdem o
espectro de ondas de spin numa rede quadra com a contribuicao de interacao de troca,
Zeeman, anisotropia, e interacao dipolar. Dessa forma temos uma energia que depende
dos parametros E(qy, gy, ho, J2, M), onde M é a magnetizagao introduzia pela interacdo

dipolar.

A Figura 20 mostra a curva de contorno das ondas de spin para uma rede quadra para
quatro valores da interagao dipolar. Aqui fixamos hy = 1, J, = 0,2. A energia cresce do
azul para o vermelho e varia dentro do intervalo 0 < E/J; < 10. Como podemos ver,
a medida que a intensidade da interacao dipolar (M) aumenta as energias mais baixas
sao mais afetadas. Também notamos que o contorno das curvas se modifica. Isso indica
que a dispersao ao longo dos diversos caminhos na zona de Brillouin se modificam. O
efeito da interacao dipolar pode ser melhor observado na Figura 21. Podemos ver que
com o aumento da intensidade da interacao dipolar as energias crescem mais fortemente
em torno de ¢, = £2n7/a (quando g, = 0) painel da esquerda, onde n = 0,1,2,.... Ja
para g, = 7/a, o painel da direita mostra que as energias variam pouco com o aumento

de M.
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Figura 20: Curva de contorno para as energias de ondas de spin numa rede quadrada
com interacao dipolar. A energia cresce do azul até o vermelho 0 < E/J; < 10.

Figura 21: Curva de contorno para as energias de ondas de spin numa rede quadrada
com interacao dipolar. A energia cresce do azul até o vermelho 0 < E/J; < 9.5. O
painel da direita g, = 0 e ¢, = 7/a no painel da direita.
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Percebemos que na presenca dos termos dipolares o espectro sofre alteracoes inte-
ressantes nas bordas da zona de Brillouin, ou seja, os principais efeitos estao na regiao
magnetostatica (pequenos vetores de onda) que esta se acentua a medida que aumentamos
a intensidade da interagao magnética. Isso fica mais claro na Figura 22, onde podemos
ver que a interacao dipolar tem um efeito maior no ponto I' definido por ¢, = ¢, = 0.
Podemos observar também que o efeito da interagao muda dependendo do vetor de onda.
O painel a direita da Figura 22 mostra a diferenca entre as energias com 4drugM = 0 e
drugM = 1. A diferenca de energia possui um méximo no ponto I' com uma variacao

nao linear.

|
|
1
=L
TR
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Figura 22: Relacao de dispersao das ondas de spin com interacao de segundos vizinhos
ao longo dos caminhos A, Z, e . A linha solida 47rgugM = 0, a linha pontilhada é
para dmrgupM = 1, o caso onde dmgugM = 2 ¢é representado pela tracejada longa, e a
linha tracejada pontilhada indica o caso onde 4drgupM = 3. A direita temos a diferenca
de energia das ondas de spin para drugM = 0 e d7rugM = 1 ao longo dos caminhos A,
Z,e .

Para concluirmos nossa anélise vamos mostrar a densidade de estados com a interagao
dipolar. A Figura 23 mostra um comportamento parecido com aquele para a variacao do
termo de troca de segundos vizinhos. H4 um aumento gradual do pico de energia com o

aumento da intensidade da interacao dipolar.
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Figura 23: A densidade de energia das ondas de spin em uma rede quadrada. A curva
solida é para um espectro sem interacao dipolar, a curva pontilhada representa o caso
onde 4rupM = 1,a curva tracejada ¢ para o caso onde drugM = 2, a curva
tracejada-pontilhada é para o caso drugM = 3.

4.3.2 Plano  — z.

Vamos tratar agora da rede quadrada infinita no plano x — z. Nesse caso, a diferenca
no Hamiltoniano se d4 apenas no termo dipolar que envolve o produto escalar entre o

operador de spin e as coordenadas espaciais.

1
Haip = 5(9#3)2 Z

i?j

[(5?8; +5787) 35 ) (S, - %)] |

Iis)? 735
A partir do uso das transformacao de Holstein-Primakoff e de alguma algebra podemos

escrever o Hamiltoniano como :

(QMB)2

H=S)_ {(Jij +ho = (gup)* D) 8y — Jij — == Diﬂ a;al+ (4.17)
4,3
(gug)* S -
5 5 Z Dj; (a;a; + a;“a;“), (4.18)
7/7]
com
X2
DI = 4.19
1] ’rij’5’ ( )
1 372 )

D = (1 — . (4.20)

Tl 735

Mais uma vez usando as tranformagoes para trabalharmos com os operadores de criacao
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e destruicao obtemos

=% [A<q)aqag + B(g)(aga_q +alal,)|, (4.21)

q

onde

A(q) =S {4J1 +4Jy + ho — —(9“23>2 (2D**(0) + D*(q))—

—2.J1(cos gza + cos gya) — 4.J5 cos ¢ya cos ¢,al

Bla) =;D""(a),

onde as somas dos termos dipolares podem ser vistos no Apéndice B.
Como estamos mudando apenas a orientacao do nosso modelo, e a expressao para o

Hamiltoniano Eq.(4.21) é a mesma para o caso x — ¥y, temos uma relagdo de dispersao

com a mesma forma;:

E(q) = VA@? - [B(@)]> (4.22)

Vamos fazer uma anélise similar a que foi feita para o caso x — y. Assim, a Figura 24
mostra as curvas de contorno para essa orientacao de magnetizacao. Os valores usados
para hg e Jy sdao os mesmo para podermos fazer uma comparacao precisa. Como pode-
mos ver a orientacao tem um efeito significativo, e os maximos e minimos de energia se
encontram nas mesmas posi¢coes. Contudo, é visivel a mudanca nas linhas de contorno,
diferenca essa que fica mais evidenciada ainda quando olhamos para a Figura 25. Nela
podemos ver que para ¢, = 0 a interagao dipolar modifica o espectro para todos os valores
de ¢, sendo mais evidente para miltiplos inteiros de m. Para ¢, = 7/a percebemos mu-
dancas mais suaves e quase nenhuma alteracdo para ¢, = £7/a. Na Figura 26 mostramos
a relacao de dispersao para caminhos dentro da zona de Brillouin. Fica muito claro que a

mudancao da orientacao da magnetizacao altera as energias dos modos significativamente.



4.8 Ondas de Spin em Redes Quadradas Infinitas com Interacao Dipolar. 59

8
L
B
N
N

2 -7 0 1 2 2 7 0 1 2
qa/m qa/m

Figura 24: Curva de contorno para as energias de ondas de spin numa rede quadrada
com interagao dipolar no plano x — z. A energia cresce do azul até o vermelho
0< E/J; <10: a) drupM =0, b) drupM =1, ¢)dmrugM = 2, d)drupM = 3.
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Figura 25: Curva de contorno para as energias de ondas de spin numa rede quadrada

com interacao dipolar. A energia cresce do azul até o vermelho no intervalo
0 < E/J; < 10. O painel da esquerda ¢, = 0 e ¢, = ma no painel da direita.
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Figura 26: Relacao de dispersao das ondas de spin com interacao de segundos vizinhos e
interacao dipolar ao longo dos caminhos A, Z, e 3. A linha solida 4rgugM = 0, a linha
pontilhada ¢ para 4mrgugM = 1, o caso onde 4rgupM = 2 é representado pela tracejada
longa, e a linha tracejada-pontilhada indica o caso onde 4rgugM = 3. A direita a temos
a diferenca de energia entre as ondas de spin para 4mrugM =0 e drpupM = 1 ao longo
dos caminhos A, Z, e 3.

Por fim completamos nosso estudo da rede quadrada mostrando a densidade de estados
para a orientacao r—z. A Figura 27 mostra picos bem definidos em energias bem distintas.
E importante citar que a interacdo dipolar tem um efeito maior préximo ao ponto I' da
zona de Brillouin tanto no plano x — y como no plano x — z. A principal diferenca entre

as orientacoes se da no aumento da energia de cada modo.
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Figura 27: A densidade de energia das ondas de spin em uma rede quadrada. A curva
solida é para um espectro sem interacao dipolar, a curva pontilhada representa o caso
onde 4rupM = 1,a curva tracejada ¢ para o caso onde 4rugM = 2, a curva
tracejada-pontilhada é para o caso drugM = 3.
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4.4 Ondas de Spin em Rede Quadrada Finita sem In-
teracao Dipolar

Agora vamos calcular o espectro das ondas de spin numa rede quadrada finita com
aproximacao de segundos vizinhos sem interacao dipolar. Na descricao do sistema em
questdo, dizemos que a fita esta locada no plano (xy), e os spins estdo alinhados na
diregdo z. Garante-se a periodicidade da rede na dire¢do z (—oo < z < 00) e limita-se o

namero de linhas atémicas em N na diregdo y (n = 1,2,3,...), como mostra a Figura 28

6"
Q-
Q-
L

&

@—0—0 00
Q—0—0 00 .
Q9—0—0—0 0

H——0—0 o

Figura 28: Fita Magnética Finita em uma Direcao.

Na auséncia do termo dipolar no rol das interacoes, o Hamiltoniano a ser utilizado ja

foi calculado no Capitulo 3 e é dado por

H=-S Z Jii(ata; — ala;) + gupHy Z ala;. (4.23)
ij i

Devido a periodicidade que a rede manifesta devemos pesquisar a dinamica dos efeitos
das interacoes no espaco dos momentos. Entao a simetria translacional em uma direcao,
nos permite usar a transformada de Fourier nos operadores a;r € a; expressos no espaco

das coordenadas dos sitios da rede. Para definir os operadores al,, e a4, em fungdo do

vetor de onda, através das definicoes abaixo,
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1
al = — al expliq-r; 4.24
i \/NE n €Xpliq - 7] (4.24)
a; =  €Xp[—iq - 7] (4.25)
/_Z

onde 7 indica o vetor do sitio ¢, e N é o nimero dos sitios naredeen = 1,2,3, ..., Ny, onde

Ny é o nimero total de linhas atomicas na direcao finita. Aplicando as transformacoes

obtemos
S - s B
H = -+ SN Jilexpliq- 7 — iq - 7)al g —
ij  q,q';n,n’
PN = — 1 7
— exp Z(q — q,) < T ajl’naq’,n] + Nho Z/ X
i;q,q'sn

X expi(q— c;’) T a;,naq’,m (4.26)

em que por simplicidade de notacdo chamamos gupHy = hy. Usando a definicio da

fungio delta Y, expi(7 — ¢') - 7 = N,y temos que a equagio (4.26) se torna

H=-S Z Z Jijlexpi(7; — ) - qal ,aqw — a;naqm] + Z hoa) ,aq.n- (4.27)

y /
rogmnn q,n

Identificando o termo

Z‘]’J expi(r; —75) - 4, (4.28)
tem-se para a equagao (4.27)
H = Z Ann(@)ad,agn, (4.29)
q,n,n’

onde

Apw(q) = S[(4J1 + 4.Jy — 2J1 cos gza + 710) Opn —
(J1 + 2J5c08(qza)) (6n ms1 + O n—1)]- (4.30)
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Figura 29: A relacao de dispersao de ondas de spin para quatro diferentes valores da

interagao de troca de segundos vizinhos: a)Jy/J; =0, b)Jo/J; = 0,1, ¢)Jo/J; = 0,2, e
Jo/J = 0,3,

mais uma vez usando a equagao do movimento idO/dt = [O, H] teremos

Wagn = Z A (@) agn, ajl,n,aqznu], (4.31)
q/7n/7n//
Wagn = Y Apn(q)agw, (4.32)

e pode ser escrito na forma matricial

g1 u —v 0

aql
g2 —v u —-v 0 .- g2

wl =1 . . . | (4.33)
aqn PR PR O _U u aqn

onde u =4J, +4J; — 2J; cos q,a + l_zo, e v =J; + 2J5c08(q.a).

Vamos agora mostrar a relacao de dispersao para as ondas de spin para uma rede
quadrada finita com N = 10 linhas atdémicas. Em todos os nossos resultados aqui vamos

usar Sho/J; = 1. A Figura 29 mostra como a interacio de segundos vizinhos altera o
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Figura 30: Relacao de dispersao de ondas de spin contra a interacao de troca de
segundos vizinhos J; para uma fita quadrada com 10 linhas atomicas (N=10): a)g, = 0,
b)q, = 0, 57a, e ¢) q, = ma.

espectro. A medida que aumentamos Jo percebemos que as energias aumentam de forma
bem diferente para cada modo. A consideracao de 10 linhas atémicas repercuti em 10
modos que sofrem alteracoes mais drasticas & medida que intensificamos a interacao de

segundos vizinhos, o que fica bem claro para ¢, — 7/a.

Quando observamos a dispersao da energia em funcao do parametro J,, a Figura 30
mostra como os modos sao afetados pela interacao com os segundos vizinhos. Da figura
podemos ver que para pequenos vetores de onda os modos de mais baixa energia quase
nao sao afetados por .J,, enquanto que os outros modos crescem linearmente mas nao
com o mesmo coeficiente linear. Para valores intermedidrios do vetor de onda todos os
modos crescem linearmente com o mesmo coeficiente linear; porém, no limite da zona de

Brillouin os modos mais energéticos sao fracamente alterados.

4.5 Ondas de Spin em Rede Quadrada Finita com In-
teracao Dipolar

Seguindo o mesmo procedimento das secoes anteriores, vamos introduzir agora a intera-
¢ao dipolar na fita magnética. Vamos utilizar o Hamiltoniano abaixo onde ja procedemos

com a transformada de Fourier e introduzimos o indice das linhas atomicas da fita.

H= Z [Ann/(q)aqnajm, + Bun (Q)@gna—gnw + B,y (q)afmaiqn] : (4.34)

qnn’

onde
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. 1
Ann’(Q) =S [<4J1 + 4J2 — 2J1 COS G + ho — 5 Z DZ?.L//(O)> 571,71’—

1
(J1 + 2J5¢08(q:a)) (0 ns1 + Onrn—1) — —ijﬂ(q)}

2

1
Bnn’ (Q> =

1 (Dila) = Dt (a) = 2iD7% (a)

de modo que as somas podem ser encontradas no Apéndice C.

Usando a equacao do movimento para os operadores teremos:

wgn = | Awnr(@)gn; ahymr) + B4 gns @ gar ] + By () agn, a0

q n/ n//

Wagn = Z { A (@) agmrdq.qOnmr + B (4)[04.4/0m, n’a gn T 0g,—¢'On, n”a ) }

q'n'n"

Wagn = Z{Ann @)agw + (B (q) + BZ%(—CI))@T_W}
_qn Z{ A ( —qn — (Buw (=q) + Bun(q))agn }
Wagy = Z{Am/(q)aqn/ + QB;n,(q)aT_qn,}

— Z{—An/n(q)cﬁ_qn, — 2B (q)agn }

E escrevendo na forma matricial

(o) () o

No nosso caso A = AT e BT = B = B*,

O efeito da interagao dipolar pode ser visto na Figura 31, a qual explicita os compor-
tamento dos modos para diferentes intensidades de M. Nela mostramos para Jo, = 0, 2J;
e ho = 1 que a medida que aumentamos M os modos crescem em energia. Esse au-
mento na energia nao ¢ linear e depende do vetor de onda ¢, como é mostrado na Figura
32. Podemos mostrar esse comportamento mais claramente analisando somente o modo
de mais baixa energia do painel a) da Figura 32. Fizemos um ajuste da curva mos-
trado na Figura 33. Nela devido ao ajuste de escala observamos um comportamento

quadratico da energia com a intensidade da interacao dipolar. A curva mostra que o
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comportamento calculado numericamente pode ser ajustado perfeitamente pela funcao

E/Jy = (112 + 0.927M + 0.17672M?3).

. I . I . I . I . . I . . . .
O() 0.2 0.4 0.6 0.8 1 I30 0.2 0.4 0.6 0.8 1

g/t qa/m

Figura 31: A relacao de dispersao de ondas de spin para quatro diferentes valores da
intensidade da interacao dipolar: a)dnM =0, b)dnrM =1, ¢)dnM = 2, d)4nM = 3.

Figura 32: Relacao de dispersao de ondas de spin contra a interacao de troca de
segundos vizinhos J; para uma fita quadrada com 10 linhas atomicas (N=10): a)g, = 0,
b)g, = 0, 57a, e ¢) q, = wa.

Nossa andlise segue agora o mesmo procedimento do caso infinito. Vamos mudar a
orientacao da magnetizacao, ou seja, vamos rotacionar o sistema de tal forma que a fita
magnética fique localizada no plano x—z. O termo dipolar é o Ginico termo que se modifica
e é escrito como:

S 1
Haip =(g18)* = E —Difa;a;) (1+205) + inf (aia; + afal)
7:7‘7‘
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Ll E=9,(112+0.92mM+0.1761CM”)
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Figura 33: Relacao de dispersao de ondas de spin contra a interacao de troca de
segundos vizinhos J, para uma fita quadrada com 10 linhas atomicas (N=10): a)g, = 0,
b)q, = 0, 5ma, e ¢) ¢, = ma.

onde
X2
D= (4.36)
T g
1 372 )
DF = (1 22 (4.37)
Tyl [7is?

E o Hamiltoniano total fica

aia}+

o 7 2 Mzz (gMB)z zz
H —SZ (Jij + ho — (QMB) Dij ) 5ij - Jij - 9 Dij

g,uB ZD (aza; + afa)).
Aplicando a transformada de Fourier teremos

H = Z [ nn’ aqna r Bnn’( ) (aqna—qnnl + a’qn T—qn>i| )

qnn’

com

Ann’(Q) =S [<4J1 + 4J2 — 2J1 cosq.a + HO — (g,uB)2 Z DZ;//(O)) 5n,n’_

nll

(J1 + 2J2c05(q.a)) (Onr 1 + Onrin—1) — 0-5<9UB)2D22’<Q)]

1

Bnn’(Q) :1 £2’<Q)a

cujas somas estao no Apendice D.

Mais uma vez resolvendo a equacao do movimento temos
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Wagn = Z [A” (@) [agns @l @] + Buonr () (qu g @grr] + [agn, ag’n’aiq’””]ﬂ ’

q',n' "

Wagn = Z {An n” CLq n//(sqq/énn +Bn n”( )[5qq/5nn/a n' +6q q/&mua ’ /]}

q'n'n’"
waqn = Z{Ann’ aqn’ + (B ( ) + Bn/n(_q))aiqn’}

Z{ Awa(=0)al 4 = (Buw (=) + Burn())agu}
Wagp = Z{Ann’<Q)aqn’ + QBTm/(Q)CLJan/}

—qn Z{ Aprn( - QBn’n(Q)aqn’}a

() )

O resultado obtido para as energias das ondas de spin ¢ mostrado na Figura 34. Quando

Na forma matricial

olhamos para figura aparentemente nao existe diferenca para o caso do sistema no plano
x —y. Contudo, se formos mais detalhistas e observamos as energias para pequenos
valores de vetor de onda podemos notar que o sistema no plano x — z é mais afetado
pela interacao dipolar. Tal comportamento se torna mais perceptivel quando analisamos
o comportamento das energia com a variagao da interacao dipolar. Esse comportamento
¢ mostrado na Figura 35. As curvas demonstram um carater linear diferentemente do que
acontece no plano r—y e além disso podemos ver um decréscimo nas energias para ¢, = ma.

Fazendo uma comparacao mais precisa, mostramos na Figura 36 os modos de mais
baixa energia das ondas de spin nas duas orientacoes. Aquilo que é quase imperceptivel
no espectro de energia contra vetor de onda fica bem evidente agora que as energias
para a orientacao no plano x — z sofrem um efeito maior da interacao dipolar. Além

disso o comportamento linear é bem evidente e a curva pode ser fitada pela funcao F =
J1(1.14 0.6 M).
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Figura 34: A relacao de dispersao de ondas de spin para quatro diferentes valores da
intensidade da interagao dipolar para o sistema no plano x — z: a)drM =0, b)drM =1,
c)drM =2, d)4rM = 3.
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Figura 35: Relacao entre energia e interacao dipolar para uma fita quadrada com 10
linhas atomicas (N=10) no plano = — z: a)g, = 0, b)g, = 0,57a, e ¢) ¢. = wa.
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- E=J,(L.1+0.6nM) -

Figura 36: Os modos de mais baixa energia para um sistema no plano x — y linha solida
e no plano x — z linha tracejada. A curva para o plano x — z pode pode ser fitada por
uma func¢ao linear como mostra a legenda.

4.6 Ondas de Spin em uma Rede Favo de Mel Infinita
sem Interacao Dipolar

Neste momento vamos estudar uma rede favo de mel infinita expressa pela Figura 37

abaixo. Aqui temos H = $H@ + 1H® 4+ H' onde o termo 1/2 indica que os sitios a e b

L

Figura 37: Fita Magnética Finita em uma Direcao.

ocupam metade da rede. Cada termo entao pode ser escrito como

I _ (1) Ja , b
H = —Y g5 § (4.39)
‘7j
1 G0 G
HO = =23 IS8 St~ gty S5 (4.40)

]
1 — —
HO = -2 3" TS S — gupHy > S (4.41)
ij i
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Abrindo o produto escalar 5% - Sb SreSyt 4 Sf’asz?'b + 5752 e lembrando que
V2
ST = 2S(a,- +aj) (4.42)
V2
Si =1 QS(aT - a;) (4.43)
S7 =8 —afa (4.44)
Sragb — 5 b; bJr _ 5 b b *bh, ot (4.45)
i 9 2(al+a)( +bj) = §<azj+azj+ai i +a;b;) :
a S S
Sy = =5 (af —a)(b] = by) = S(aib) + afb; — aib; — afb) (4.46)
57187 = (S —af a;)(S — bfb;) = —S(af a; + b} by) (4.47)
So - Sb =S (aibf +afb; — afa; — blb)) (4.48)
o S;“ =25 (af a; — af a;) (4.49)
S-St =28 (bfb; — bib;) (4.50)

:—SZ{[ +H0]5~ J(z}aaﬂ—
552 { [2Jij + Jz-j + Ffo] 0ij — Ji(j2)} b;‘rbj_
1,3
S Z ji(jl) (a}bj + aib}) :
1,J

Aplicando agora a transformada de Fourier, da mesma forma que nas secdes anteriores

temos

H = Z [A(q)agaq + B(q)bgbq + C(q)a;bq + D(q)aqbﬂ

q
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Na rede favo de mel temos 3 primeiros com vizinhos distancia a e 6 segundos vizinhos

com distancia v/3a. Para os primeiros vizinhos o fator de estrutura ¢

Jl (q) :Jl <eina + ei(—qza/2+\/§qya/2) + 67L(—qgca/2—\/§qya/2)> (451)
Ji(q) =J; ( =a 4 9p~igza/2 cos(\/_qya/Q)) (4.52)
J (q> :J (6 3q7a/2+\[(nyl/2) + ei(3qma/2—\/§an/2)+
i(—3aza/2+V3aya/2) 4 i(=3a:a/2—VBaya/2) | oivBaya 4 e—ix/ﬁqya> (4.53)
J2(q) =J5 (4 cos(3¢,a/2) cos(V3q,a/2) + 2 cos(V3q,a )) (4.54)
77 (q) =1 = Jx(q) (4.55)
T (q) =1 = Ji(g) (4.56)
S
A(q) 2 [6J1 + 6J2 + HO Jg(q):| s
B(q) =A(q)
C(q) = — ST(q),
D(q) =C*(q)
Usando a equagao de Heisenberg idO/dt = [O, H] obtemos
wag = Y [Ald)ag agal] + C(d)lag,byal]]
q/
way = A(q)ag + C(q)b,
wb, = D(q)a, + B(q)b,,
ou
(w— Alg))ag = Clg)by,
(w—A(g))bg = C*(q)aq,
(w = Ae))* = |C(q)? 4.57)
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onde

C(q)C*(q) =J; [eiq””“ + 2¢14=0/2 Cos(\/gqya/Q)} [e‘iqma + 2¢Tia=a/2 cos(\/gqya/2)]

=J? <1 + 4 cos® V/3q,a/2 + 4 cos V/3q,a/2 cos qxa/2> :

A Equagao (4.58) nos d4 a relagao de dispersao para as ondas de spin em uma rede favo
de mel infinita levando em consideracao as interagoes de primeiros e segundos vizinhos. Da
equagao podemos notar que a interacao de segundos vizinhos entra no termo A(q), ou seja,
contribui como um termo aditivo. Essa contribui¢ao, de acordo com a Equacao (4.54),
aparentemente nao é linear. Dito isso, mostramos na Figura 38 o grafico do contorno
das energias para uma rede favo de mel infinita para diferentes valores da interacao de
segundos vizinhos Jy. Da figura podemos ver claramente que a medida que aumentamos
essa interacao a figura vai tomando tonalidades de vermelho, o que implica em um aumento
de energia. Podemos perceber também que os contornos vao perdendo a caracteristica
hexagonal. Indicando que esse aumento de energia nao ¢ linear. Para melhor observarmos
a influéncia dessa interacao de segundos vizinhos apresentamos a Figura 39. Nela fixamos
dois valores de g, e variamos o valor de J,. No painel da esquerda onde g, = 0, observamos
que Jo afeta mais os modos onde ¢, = 0 e g, = +47/3a. O mesmo acontece quando

fixamos ¢, = 7/a.

Escolhendo caminhos especificos dentro da zona de Brillouin, vemos que a energia
possui um comportamento linear em torno do ponto K, definido pelas coordenadas ¢,a =
21/3 e qua = 27 /3+/3, como mostra a Figura 40. A medida que aumentamos o valor
de Jy percebemos que a energia perde essa carater linear. No painel da direita da figura
mostramos a diferenca de energia entre os modos com J, = 0 e Jy = 0,1J;. Como
mencionamos anteriormente, o efeito dos segundo vizinhos nao é de nenhuma maneira
linear. Para finalizar nossa analise vamos mostrar o comportamento da densidade de
estados da rede favo de mel para os diferentes valores de J,. Isso é mostrado na Figura
41. Essa figura também mostra a perda do carater linear das energias no seu ponto menos

energético, ou seja, em torno do ponto K.
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Figura 38: Curva de contorno para as energias de ondas de spin em uma rede favo de
mel para diferentes valores da interagdo de segundos vizinhos a)Jy = 0, b)Jy = 0, 1.J3, ¢)
Jy =0,2Jy, ed) Jo =0,3J;. A energia cresce do azul até o vermelho 2 < E/.J; < 6.

Figura 39: Curva de contorno para as energias de ondas de spin numa rede favo de mel
sem interacdo dipolar. A energia cresce do azul até o vermelho 2 < E/.J; < 6. O painel
da direita g, = 0 e ¢, = m/a no painel da direita.
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Figura 40: A relacao de dispersao para as ondas de spin em uma rede favo de mel ao
longo dos caminhos I' — K, K — M, M — T" para diferentes valores da intereacao de

segundos vizinhos J,. No painel da direita temos a diferenca entre os modos com Jo, = 0
€ Jg = 0, 1.J;.

Figura 41: A densidade de estados o para a rede favo de mel infinita sem interagao
dipolar.
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4.7 Rede Favo de mel infinita com interacao dipolar

Vamos introduzir agora a interacao dipolar. Nesse caso a orientacao da rede é impor-

tante. Aqui usaremos o plano XY. Para isso temos H = H@ + H® + H! onde

g =->"J0)8 S+ Hl, (4.59)
w
H® = —— Z J2 S5 — gupHy Z S+ HY) (4.60)
=—c Z — gupHo Z S+ HY) (4.61)
onde
1 [ S-St 3(Se - 7y) (St 7y)
I 7 ) )
Hisy = 5(918)" ) I ab)|3 - " ab)|; (4.62)
4,7
(@ 1 Sa Sa 3(Sa ﬁ])(g *Tij)
Hiiy = 5 (gmn)* D |r@‘3 — WO (4.63)
1, 1] Z]
[ b b Gb . = \(Gb . =
w 1 Si Sy 357 - 7) (5] - Tij)
Hdzp 2(g/“LB) Z |7*(b)’3 ‘r(b)‘5 (464)
i ij ij
Abrindo o produto escalar S® - Sb SyeSTb + SlyaSj?'b + 57453 e lembrando que
V28
SP = 5 (a; +a]) (4.65)
V2
SY =i 2S(ai+ — a;) (4.66)
S; =S5 —aja (4.67)
ragab _ O + S gt +1,+
S8y = 5 —(ai +af)(bj + b)) = §(az~bj + a;b] + a; b + a; b)) (4.68)
a S S
5748 = (S — afa;) (S — bl b;) = —S(a; a; + b b;) (4.70)
Se. ,5_*3’ = S (a:bf + afb; —ata; — b}b;) (4.71)
Sa. 59 =99 (ata; — ata, 4.72
7 J e} [
S-St =28 (bfb; — bib;) (4.73)
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V2S5 V28
(S7°X +SY) = 22 (i + al) X + i3 (a] - @)Y (4.74)
N V2S5 /28
(SPX + S¥Y) = — (b + X + ZT@ — b)Y, (4.75)
- - S
(Sla . 7:;])(8;) . 7:;]) §(azbj + Cllb;_ + Cl?_bj + a:_bj)Xg— (476)
S
S
— i (aib; - — ;b + alb; — af V)XY - (4.78)
S
— iy (aib; + a;bt — alb; — a b XY, (4.79)
- - S
(S - 7)(SY - 7y) = E(azbj + abf +atb;+af b ) X?— (4.80)
S
— 5(@ bj — aib;r- —alb; + aibl)Y?— (4.81)
S
— iy (20, - — 24} XY, (4.82)
. - S
(S - 75)(S§ - 755) = §(aza] +2afa; + afa +)X — (4.83)
g(aza] 2ala; + ala T)Y (4.84)
S
— 5(2%(1] QQIa})XY (4.85)
4 S
(St 7) (S - 7y) = 5 (bibs + 2b1b; + bjbl ) X2 — (4.86)
- g(b by — 2bjb; + bjbl) Y2 — (4.87)

Tt
(2:b; — 20101 XY (1.88)
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Podemos agora rescrever os termos dipolares em funcao dos operadores a e b.

1}, = (an5)*3 Y [

1,J

(albj —+ (I;_bj — (I;_CLZ‘ — bj_b])
Iri P
3(6Libj + a,lbj + a;“bj + ajbj)XZ/Q n
(ab) |5
ij
+3(aibj — aib} —alb; + a; by )Y?/2
|r{a)|5
ij

(4.89)

|r

+1

b
™

S 2 (a*a- — a*a-)
H(a) — 2~ ) T )
dip (gMB) 2 Ei’j: |r§;)’3
3(aa; + a:ra; +2afa;)X?/2 N

moTE (4.90)
ij

3(aia; + a;ra} —2ala;)Y?/2
iy °

3 aiw—aTaT- XY
+’L ( J 1 ])

)

HYy) = (guB)Qg . [2 (bjf:(b)_,gbjbi) -
2y} Y
3(bib; + b bl + 2b7b;) X?/2
' P
+3(bibj +070F — 20fb,)Y2/2

&5

(4.91)

3(bib; — bBH XY

+1

P
co1m

|73 | |73 B 2ri; 2
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2 Ir” 1

1,J

QSZ[ 1 (aib} + afb; + 2af a; + 2b5;)

~3(aib; + albh)(X* = ?) /2
ab
ri” e

(4.92)

(aibj — aZb})XY

—3 |7”((~lb)|5
ij

+ +
Hy) = (gup)? 52 [— o
i ‘Tij ’
3(aia; + afaf )(X? = Y?)/2

A

(aa; — af al )XY

ERD

(4.93)

-3

b 25 (b0, + 20 b;)
Hc(m)o (g,uB) 52 [_ ) ®) 3 -
i |Tz'j |
_3(bibj + b;rb;r)(X2 -Y?%/2
P
(bibj + b+b+)XY

—31
Iri

(4.94)

e escrevendo H ézp = Hc(l?]l))) + Héi’Z)

a S ZZ a rxr(a a . xy(a
HYY =~ (918)*5 > _Di] (ab) < fb; + 24] ajéz]) i (D” (@) _ puteh) _ g; ot b)) ajb}]
1,J
(ba) S [ ~2z(ba) zx(ba) (ba) zy(ba)
Hyy' == (918)" Z Dij (az‘b; + Zbej51j> + (DW — DY 4 9iD7Y ) b]}
Z’j
a S [ zZz\a rxr(a . xyla
Hc(mz —(guB)*7 1 Z _2Dij( )ajaj(l + 205) + (D] (@) Dyy( 2 22Di]ry( )> a;a; +
.3

v

n ( DI pw g, ijyw>> a}a}]

S
Hy) = —(gns)*7 > [QD;?%jbja +20;) + (D”(b) Dy 2¢ij’<b)> bib; +
0,3

vj
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onde
a(n) _ o OB
ij
eaty) _ 1
ij
ea=uxy, 0 =uxy,en=abba,a,be as somas sao explicitas no Apéndice E.

5 ] zz(a zz(a
H ) Z { [2‘]1'(]‘1) + ‘]i(jQ) + Hy + (gpp)? (ZDZ-].( )+ Dij( b)ﬂ 5 — Ji(J'Q)+
,J

(guB) Dzz(a)} ja g“B SZ ( :j(a a;a; + Dg;)a;raD +

gZ{[N(j + I+ Ho + (gup)? (2050 + D) | oy -
(g115)? ””}b*b + SZ( Ypib; + D b*b*)
B SZ K W guB) Dizjz(ab)) alb; ( }
_ SZ K W _ guB) DiZ;(ba)) sl — (gus D ]

onde Dg?) = (Dg-ﬁir(") — D%y(") — 22'ijfy(n)>. Aplicando a transformada de Fourier teremos

v

H= Z [A(q)aqa; + B*(q)aja_q + B(q)agaiq—k
q

+C(q)bgbl + D*(q)bgb_y + D(q)blb! -+
+Ela)afby + Fla)agb + Gla)ajbl, + Lia)bga|



4.7 Rede Favo de mel infinita com interagdo dipolar

81

Na rede favo de mel temos 3 primeiros com vizinhos distancia a e 6 segundos vizinhos

com distancia v/3a. Para os primeiros vizinhos o fator de estrutura ¢
Ji(q) =1 (ez’qza + ¢i(—a=0/24+V3qza/2) | ei(—qza/Q—\/gCIzaﬂ))
Ji(q) =N ( igz0 4 9pia=0/2 COS(\/§qxa/2))
Jo(q) =Jo ( (34:0/2+30:0/2) | ,i(30:0/2—Bds0/2) |

( 3g-a/2+V3qza/2) +6( 3q:a/2—/3qza/2) +ezqua+e zqua>

Ja(q)
J”(q)
J9(q)

Jo (4 cos(3q.a/2) cos(\/_qxa/Z) +QCOS(\/_C]x ))
T = Ja(q)
T = J(g).

Podemos escrever os coeficientes

Alq) =8 {3(J1 +J5) + 0.5H, + (9“23) (2D7*()(0) + D) (0)) —

~05(q) + L D=y

Bla) =5D(a),

C(q) =S {3(]1 + Jo) + 0.5H, + (923)2 (QDZZ(b)(()> + DZZ(ba)(O)) _

_0‘5(]2((]) (g/;B) Dzz(b)( )] :

D(g) =5 D(q),

Bl =5 (460 - L2 p=g)),

Flg)=-8 (JI(Q) — (gZB)QD”(b“)(QO ,

(4.97)

(4.98)
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Mais uma vez D (q) = (D**(q) — D¥®(g) — 2iD™™(q)). E usando a equagio de
Heisenberg idO/dt = [O, H] obtemos

wa, = Z, [A(q )[aq,aq/a )+ B(q)[ag, afa” ]+
F(q)lag byay] + G(d)lag,ha' 1]
= A(q)ag + (B(q) + B(—q)) aly + F(q)by + G(=q)b’,
— (B*(q) + B*(—q)) ag — Alq)a’, — L(q)b, — E(—q)b’,
= E(q)ag + G(q)al, + C(q)b, + (D(q) + D(—q)) bL,
wa_ —L(q)ag — F(—q)a’, — (D*(q) + D*(—q)) by — C(q)b"

q q°

Na forma matricial

aq Alq) Bl  Flg) G(=9) ag

S || B0 Al Lo B el |
by E(q) Gl  Clg D9 by
o, ~L(g) —F(-q) —D"*(9) —C(q) o,

onde definimos A'(q) = A(¢)+A(—¢q), onde A = B, D. Os termos dipolares sao calculados

no apéndice E.

A Figura 42 mostra a curva de contorno das energias para diferentes valores da inten-
sidade da interagao dipolar, sendo essa interacao dada por Mg = 47Mg,,. Como nos
casos anteriores, o efeito de uma nova interagao muda os espectro de energia. Aqui, com
o aumento da intensidade da interagao dipolar podemos notar que as energias mais bai-
xas aumentam mais rapidamente que os modos de mais alta energia. Também podemos
perceber a falta de reciprocidade, a qual pode ser visualizada pelas diferentes formas com
que os modos para ¢, > 0 sdao modificados frente aos valores negativos de ¢, na zona
de Brillouin. Contudo, o padrao hexagonal continua presente mesmo para Mg = 3. A
dependéncia em Mg fica mais evidente na Figura 43. Nela também podemos ver que essa
falta de reciprocidade acontece para os modos mais energéticos. E importante mencionar
que essa quebra de simetria se da mais fortemente na presenca de interacoes do tipo spin-
orbita ou quando existe a presenca de modos conhecidos como modos de Damos-Eshbach.
Dessa forma essa quebra de reciprocidade deve ser uma indicagao da presenca de tais mo-
dos no espectro ja que nao estamos introduzindo nenhuma interacao do tipo spin-6rbita

no modelo.

Um outro aspecto interessante da interacao dipolar, é que ela altera o carater linear
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qxa/m qxa/m

Figura 42: Curva de contorno para as energias de ondas de spin para uma rede favo de
mel: a) 4rM =0, b)dnM =1, ¢) 4 M = 2, d) 4wM = 3. A energia cresce do azul até o
vermelho 2 < E/J; < 6.

dos modos de energia em torno do ponto K da zona de Brillouin. Esse comportamento é
mostrado na Figura 44. A densidade de estados mostra que o comportamento linear para

as baixas energias realmente ¢ alterado & medida que Mg aumenta (Fig.45).

4.0 4.0
3.0 3.0
M 2.0 2.0
1.0 1.0
0.0 0.0
-2 -7 0 1 2 -2 -I 9 I 2
qa/m qxa/m

Figura 43: Curva de contorno para as energias de ondas de spin para valores fixos de g,.
O painel da direita é para g, = 0, enquanto que o painel da esquerda é para ¢, = 27/3a.
A energia cresce do azul até o vermelho 2 < E/J; < 6.
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Figura 44: A relacao de dispersao para as ondas de spin em uma rede favo de mel ao
longo dos caminhos I' — K, K — M, M —T" para diferentes valores da intereacao dipolar
Myg. No painel da direita temos a diferenca entre os modos com Mg =0e Mg = 1.

Figura 45: A densidade de estados o para a rede favo de mel infinita com interagao
dipolar.



4.8 Rede favo de mel finita sem interacdo dipolar 85

4.8 Rede favo de mel finita sem interacao dipolar

A rede favo de mel finita fica bem expressa pelo Hamiltoniano descrito abaixo:

H = Z [Ann’(q)< g Qgn' + b nbgns) + Onn’(q)aj;ann’ + C:m'(q)aqnbgn’] .

qnn’

COI

1 _

A (q) =59 [(3J1 + 6.J5 + Hp) 0pr — 2.J5¢08(3¢/2) (Sprns1 + Onrn—1)
_J2(5n/n+2 + 5n/n72)]

Com (q) = = S [J1 (€95, + e~9/2 (5,01 + Onn—1))] -

Mais uma vez resolvendo a equacao do movimento temos

g =3 [ At @l + Cone(4) sl by

q n/ n//

Wagn = Z {An n// aq n//éqq/énn +Cn n”( )bq/n//6q7q/5n,n/}
q'n'n"

Wagn = Z {Anw (@ agn + Con (@) by

Whon = Y {Anur(Q)bgn + Cip(@)agn'}

W ( % > — ( Alg) - Cla) ) ( % ) . (4.104)
by CT*(Q) A(q) by

Como a matriz C' é complexa devemos re-escrevéla

Na forma matricial

Alg) 0 Cilg) —Ci(q)

0 Al Cila) Cila) (4.105)
Cila) Cila) Alg) O
—Ci(q) Ci(q) 0 Alg)

Tratando agora com uma fita magnética com segundos vizinhos vamos analisar esse
efeito na relacao de dispersao. Com podemos ver na Figura 46 temos 10 modos de energia
que sao alterados drasticamente quando incluimos a interacao de segundos vizinhos. A
energia maxima continua praticamente a mesma mas modos de mais baixa energia sao for-

temente alterados fazendo com que o espectro fique achatado, ou seja, confinado em uma
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Figura 46: A relacao de dispersao de ondas de spin para quatro diferentes valores da de
segundos vizinhos para uma fita com N = 10 linhas atomicas: a)J, =0, b)J, = 0, 1.y,
C)J2 = 072J1, d)J2 = 0,3J1.

regiao de energia menor. E importante mencionar que estamos usando uma configuragao
“armchair’. Quando aumentamos o nimero de linha atéomicas para 11 linhas percebemos
um espectro completamente diferente daquele com N = 10. A Figura 47 mostra esse
comportamento. A primeira diferenca no espectro, além do nimero de modos, é presenca
de um modo sem dispersao. Quando aumentamos a intensidade da interacao de segundos
vizinhos todo o espectro cresce em energia e eventualmente comegamos a ter modos nao-
cruzantes (anti-crossing); ademais constatamos que o modo nao dispersaste fica levemente

alterado quando Jy = 0,3J;.

A Figura 48 mostra o comportamento dos modos contra a constante de troca de se-
gundos vizinhos J,. Até Jy/J; = 0.3 podemos ver que o modo mais energético segue
inalterado como se nao dependesse de J,. Os outros modos crescem linearmente mas
cada um com um coeficiente diferente, de modo que isso acontece tanto para uma fita
com 10 como para uma fita com 11 linhas atomicas. Quando tratamos as energias para
¢ = 27/3a, temos modos degenerados que apresentam comportamentos especificos com

respeito ao nimero de linhas atomicas.
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Figura 47: A relacao de dispersao de ondas de spin para quatro diferentes valores da de
segundos vizinhos para uma fita com N = 11 linhas atomicas: a)Jy = 0, b)J, = 0, 1./,
C)JQ = 0,2J1, d)JQ = 0,3J1.

% 01 02 03 04 05 % o1 02 03 04 05
33, 33,

Figura 48: A relacao de dispersao de ondas de spin variando a intensidade da interacao
de troca de segundos vizinhos: a)N =10e ¢, =0, b)N =11 e ¢,0,c)N =10 e
¢ = 2m/3a, d)N =11 e ¢, = 27/3a.
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4.9 Rede favo de mel finita com interacao dipolar

O 1ltimo modelo em nossas analises se trata de uma rede favo de mel finita com a
presenca das interacoes de longo alcance, de modo que as somas dipolares se encontram

no Apéndice F. Comegamos o estudo com o Hamiltoniano que segue:

H = Z |:Ann/ (q)a;naqn/ + an/(q)aqna,qn/ -+ Bnn/ (q>a2naT—qn’+

qnn/

A+Clun (004D + Dy (0)0gd—gur + D (4)0}, b1+

qn”—qn’

+Enn’(Q)a;£ann’ + an’(‘])aqnbzn/ + Gnn’<q>a;nbiqn/ + Lnn’ (Q)aqnbfqn’i| .

com

3 [ (gluB)Q zz(a) 2z(ab)

nn//

~na) - D)

B (q) = ZfoQ/ (9), (4.106)

,nn//

3 [7 (g:UJB)2 zz(b) 2z(ba)

~J(q) - (9RE) =y <q>] |

2 nn
S
S 2 zz(a
S 2 e(a
Furti) == § (40 + P20,
S 2.1(ab)
Ghn (@) =7 (918) Dy (a)
S a
Luw(a) =7 (915) D37 (a).
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Mais uma vez resolvendo a equacao do movimento temos

Wagn = Z |:An n” aqna q n/aq n”] + By n”(q,)[aiﬁh a;’n’aiq’n”] +

q n'n"
+Enn’ (q/) [aqu a;/n/ bq/n”] + Gnn/ (q/) [aqn7 a;’n’biq’n”]}

Wagn = Z {Ann" )aqrnn0q,q Onmr + Brrar (g )[5qq’5nn’a g 1 0q, q’énn”a )+

q'n'n"

+ B (q/>bq’n”5q,q’5nu n' + Gn’n” (q,)biq'n//dq,q’én,n’}

Wagn = Z {A"”’(Q)aqn’ + (Buw (q) + Bn/n(_Q))aT—qn’ + Ennr (@) bgn + Gnn”@)bT—qn”}
wal g =3 { = Awa(=)al = (Bl (=) + B (@)agw = Fune (=)L s = L (=)l |
qun = Z {C’rm’(q)bqn’ + (Dnn’(Q) + Dn’n(_q))biqn/ + Fn’n(q)aqn’ + Gn'n(—Q)aian}

wa—qn - Z {_On'n(_q)b]:qn/ - (D:m’(_q) + D:'n(Q))bqn’ - EH'TL<_q)aJan’ - Ln’”(Q)aqn/} :

Na forma matricial

aq A(q) B'(q) E(q) G(q) aq

N T P I U I C G GV IS By
by Fi(q)  G'(=q) C(q) D'(q) by
bl ~L'(q) ~E"(~q) ~D"(~q) ~C"(~a) ) \ PL,

A relagao de dispersao é mostrada na Figura 49. A figura mostra um comportamento
bem diferente daquele quando variamos .J,. Para a regiao central da zona de Brillouin
podemos ver um acréscimo mais significante na energia, que é muito aparente a medida que
aumentamos o valor de M; sendo esse comportamento independente do ntimero de linhas
atomicas. Porém, é interessante notar que com o aumento da intensidade da interacao
dipolar o modo que nao tem dispersao para Mg = 0 agora varia. Isso nao foi observado

para o caso anterior quando variamos J,. A Figura 50 mostra esse comportamento.

O mais interessante do efeito da interacao dipolar é ela levanta totalmente a dege-
nerescéncias dos modos para ¢, = 27/3a para as duas larguras da fita ferromagnética
considerada. Outra diferenca significativa é que agora nem todos os modos crescem com
a perturbacao introduzida. Como podemos ver através da Figura 51 alguns modos de-

crescem enquanto outros crescem com Mg.
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Figura 49: A relacao de dispersao de ondas de spin para quatro diferentes valores da

intensidade da interagao dipolar: a)Mg = 0, b)Mg =1, c)Mg = 2, d)Mg = 3.
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Figura 50: A relacao de dispersao de ondas de spin para quatro diferentes valores da

intensidade da interacao dipolar: a)Mg =0, b)Mg =1, ¢c)Mg = 2, d)Mg = 3.
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Figura 51: A relacao de dispersao de ondas de spin para quatro diferentes valores da
intensidade da interagao dipolar: a)N =10e ¢, =0, b)N =11 e ¢,0, c)N =10 e
¢ = 27 /3a, d)N =11 e ¢, = 27 /3a.
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5 Conclusoes e Perspectivas.

Neste trabalho estudamos as propriedades da propagacao das ondas de spin em um
sistema ferromagnético bidimensional com geometrias quadrada e hexagonal (configuragao
armchair) tanto para redes infinitas quanto para um namero limitado de linhas atémicas
na direcao Oy. A pesquisa tomou como ponto de partida a presenca das interacoes de
troca, Zeeman e anisotropica no foco da obtencao da relacao de dispersao dos modos
de energia, onde enfatizamos as contribuicdes de troca dos segundos vizinhos afim de
perceber seus efeitos sobre o espectro dos modelos. Posteriormente a obtencao das curvas
de nivel energéticas, foram inseridas as interacoes dipolares no intuito de compreendermos
as alteracoes inerentes & sua natureza. As consequencias de sua presenca ficam notoérias
através dos graficos ao longo do trabalho, que evidenciaram a dependéncia da energia com
alguns parametros de relevancia, tal como o proprio parametro da interacao dipolar M,

e observancia da densidade de estados para alguns modelos.

O trabalho consta de uma revisao acerca de pontos importantes na compreensao dos
objetivos a serem atingidos aqui, sendo que os resultados de relevancia se encontram
no capitulo 4, o qual se inicia com o modelo da rede quadrada infinita sem interacao
dipolar. Aqui levamos em consideracao apenas as interacoes Zeeman, anisotropica e troca
dos primeiros vizinhos. Observamos dois tipos de comportamento, a saber, um esférico
das curvas espectrais a pequenos vetores de onda, vide Figura 12, de onde se revela um
crescimento uniforme da energia em qualquer direcao de propagacao das ondas de spin
dentro da zona de Brillouin, e outro a grandes vetores de onda revelando uma dependéncia

explicita da energia com a direcao escolhida dentro da zona.

A partir da inser¢ao dos segundos vizinhos (.J;), percebe-se uma gradual modificagao
no espectro, o que se torna mais aparente para excitacoes a grandes vetores de onda.
Este comportamento é bem visivel quando fixamos o vetor de onda em uma direcao,
por exemplo Oy. O painel da esquerda na Figura 16 mostra que para ¢, = 0 existe um
gradativo crescimento da energia (variagoes de cores do azul para o vermelho) com o

aumento de J» nos pontos em que ¢, = =%, mantendo a energia praticamente inalterada



5 Conclusoes e Perspectivas. 93

em outras regioes. Ja para valor de ¢, = ma, painel direito da mesma figura, vé-se
um comportamento contrério ao que fora dito. A Figura 17 corrobora aos resultados
descritos, pois vemos que nos pontos I' e M o Jy; nao influencia a energia do sistema,
fato que nao ocorre em outras regioes na zona. Na finalidade de completar as analises,
plotamos o grafico da densidade de estados para o sistema com e sem as interacoes dos
segundos vizinhos afim de explicitar seus efeitos, e o que fica bem claro ¢ um deslocamento
da densidade a niveis mais altos de energia, fato esse que influéncia propriedades fisicas

macroscopicas como magnetizacao, suscetibilidade, calor especifico, etc.

Ainda no contexto da rede quadrada infinita, estudos sobre a perspectiva da presenca
das interacoes de longo alcance foram realizados. Um enfoque de interesse aqui é a
orientacao do campo aplicado, fato este que nos conduz a estudarmos a propagacao da
ondas em planos paralelos e perpendiculares ao campo. Comecando com o plano xy,
a Figura 20 mostra as curvas de nivel da energias versus os vetores de onda indicando
que mesmo os modos de energias mais baixas sofrem alteracao. Percebe-se também que
a dispersao se modifica ao longo de diferentes caminhos na zona, pois os contornos das

curvas sao afetados.

A Figura 21, no painel a direita, mostra a direta dependéncia da energia com a magne-
tizacao para g, = 0. Aqui fica claro que nos pontos para g, = +2nar a interacao dipolar
tem seus principais efeitos, a0 mesmo tempo que para g, = =, painel esquerdo, as energias
variam muito pouco com M. Persistindo no estudo, a Figura 22 no seu painel esquerdo
revela que a abrangéncia das interacoes dipolares sao mais significantes que as de troca
dos segundos vizinhos principalmente na regiao magnetostatica; ademais observamos que
a energia possui maximos no ponto I' com uma variacao nao linear no transito dentro da

zona, fato este, escopo do painel direito da mesma figura.

Pelos graficos referentes ao estudo no plano xz fica evidente a dependéncia com a
direcao do campo aplicado, pois as influéncias na energia do sistema se apresentam de
forma diferenciada aos vistos anteriormente, um exemplo disso é o comportamento tipo
coalecéncia observado na Figura 24, nao existente na orientagao paralela. No intuito de
ressaltarmos essas diferencas, plotou-se os graficos apresentados na Figura 25, mostrando
uma nitida alteracao nesta dependéncia, principalmente para ¢, = ma. Ainda neste foco
entendemos das Figuras 26 e 27 que as interacoes dipolares sao mais fortes nos pontos
X e M, além de que sua variacao ao longo da zona nao permanece a mesma; ademais a

densidade de estados é fortemente modificada principalmente para valores altos de M.

Na secao 4.4 realizamos um estudo similar para uma rede ferromagnética bidimensional
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com numero de sitios limitado na direcao 0y. Todos os resultados levaram em consideragao

Sho __
J

revelam modificacdes interessantes nos modos tendo em vista que os mais energéticos

1 e a auséncia das interagoes dipolares. Aqui entendemos que os segundos vizinhos

permanecem inalterados na regiao magnetostatica; em contrapartida os mais energéticos
sofrem um apreciavel crescimento. Ademais na regiao de troca, grandes vetores de onda,
0 que vemos corresponde exatamente o comportamento contrario, ou seja, os modos mais
energéticos nao se abalam pela interacao promovida por J;, mas os modos com energias
mais baixas sao significantemente acrescidos por esta interacao conduzindo a uma espécie
de esmagamento dos modos, vide Figura 29. Numa tentativa de melhor expor a relagao
EXJ5, a Figura 30 revela uma dependéncia essencialmente linear da energia com .Js,
sendo aparente a presenca de um cruzamento entre os modos para valor de ¢, = wa em

torno de J, = 0,5J;.

A secao subsequente inserimos as interacoes dipolares e mais uma vez fazemos referén-
cia as orientacoes do campo magnético em relacao a rede, e iniciamos com o plano xy.
Para os resultados aqui obtidos adotamos J, = 0,2 e hy = 1. Pela Figura 31 vemos a
presenca de 10 modos frutos da existéncia de 10 linhas atomicas na direcao Oy. Aqui os
modos de mais baixa energia sao deslocados verticalmente na regiao a pequenos vetores
de onda, diferentemente do apresentado na Figura 29, deixando explicito o governo das
interacoes dipolares na regiao magnetostatica. Além disso, ressaltamos da Figura 32 que
a dependéncia da energia com a magnetizagao se apresenta de forma diferente a relacao
da energia com J,, vide Figura 30. Aqui a linearidade é perdida ficando bem evidente
no grafico 33, onde fitamos a curva. Em relagao a orientacao perpendicular, o principal
resultado se revela pela Figura 35 onde fica claro a linearidade nao observada no plano
xy, além de que a inclinacao dos modos indica uma diminui¢ao da energia com o aumento

de de M. Uma comparacao das curvas fitadas estd presente na Figura 36.

Comecamos os estudos referentes das redes hexagonais na secao 4.6, partindo de uma
rede infinita sem interagoes dipolares. O que salta aos olhos na Figura 38 é que a pequenos
vetores de onda os modos de energia apresentam uma esfericidade que tende a se preservar
com o aumento de Jy, comecando a ser perturbado a partir do valor J, = 0,3J;. Outra
questao importante aqui é exatamente o forte aumento da energia frente ao crescimento
de J5, que ¢ ratificado pela tonalidade vermelha que toda a zona de Brillouin tende
a assumir. Verifica-se também a suspeita de nao linearidade da dependéncia com os

segundos vizinhos, pois os contornos perdem gradativamente suas geometria hexagonal.

Nos mantendo nesse enfoque observamos a energia em diferentes regidoes na zona e
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constatamos sua perda de linearidade & medida que aumentamos J;. Como era de esperar
a densidade de estados do sistema também serd abruptamente modificada pela interacao
troca dos segundos vizinhos, o que é visto na Figura 41. Aqui concluimos a perda de
linearidade em torno do ponto K na zona e o deslocamento da curva para regioes de

maior energia com o aumento de Jo, além de uma perceptivel mudanca na forma da curva

DOS.

No que se segue, trouxemos atencao as interacoes dipolares e apo6s longo calculos fomos
levados a perceber na Figura 42 que os modos de menor energia apresentam um cresci-
mento mais rapido que os de maior energia, além de efeitos tipo coalecéncia observados
no painel (d) da figura. Porém um ponto de relevancia aqui é a falta da reciprocidade dos
modos na direcao ¢,, tendo em vista a configuracao armchair, a qual influéncia na quebra
de simetria nessa direcao e na presenca de modos conhecidos como Damon-Eshback. No
contexto da Figura 45 visualizamos a curva DOS que, como observado nos casos da rede
quadrada, apresentam picos que se deslocam para direita acompanhando o aumento da

energia.

Outro modelo de interesse foi a rede favo de mel finita na direcao Oy, o qual analisamos
no afa de entendermos os efeitos da interacao de troca dos segundos vizinhos mediante
condicoes de contorno no sistema. Para tanto exploramos sistemas com 10 e 11 linhas
atomicas, cujos resultados sao mostrados nas Figuras 46 e 47, respectivamente. Para
10 modos vé-se o deslocamento dos modos de menor energia promovendo uma espécie de
achatamento dos memos em um AE menor; ja para 11 linha atomicas, apesar de vermos o
efeito de achatamento, somos levados a perceber a existéncia de um modo nao dispersivo, o
qual apresenta leves efeitos para Jo assumindo 30% de J;. Outro ponto importante reside
no fato da tendéncia do surgimento de modos ndo cruzantes (anti-crossing) com o aumento
de Jo. Na sequéncia plotamos a relagao entre a energia e os segundos vizinhos de forma
direta, no intuito de expor seus efeitos. Nos painéis (a e b) constatamos que os modos
mais fortemente alterados sao os de maior energia, de forma que os menos energéticos
permanecem quase inertes a presenca de J;. Nos painéis (¢ e d), onde a interacao de
troca dos segundos vizinhos foi acrescida, fica bem evidente a degenerescéncia dos modos

expandindo seu comportamento linear na dependéncia aos modos mais energéticos.

Por fim, nosso dltimo modelo trata de um rede ferromagnética bidimensional com ge-
ometria hexagonal como niimero de linhas atomicas limitada na diregao Oy na presenca
das interagoes dipolares. Os principais resultados sao foco de exposicao das Figuras 49

e 50, as quais revelam um intenso crescimento dos modos na regiao da zona de Brillouin
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mediante o crescimento de M, independente da paridade de linhas atémicas presentes.
Apesar de que na Figura 50 expor resultados para um nimero impar de linhas atomicas,
diferentemente do que foi observado em sua auséncia as interagoes dipolares nao permi-
tem a existéncia de modos nao dispersivos mesmo para pequenos valores de M. Um dos
principais resultados aqui obtidos se andlogo anterior se reporta a Figura 51, onde perce-
bemos que o padrao de variabilidade dos modos é alterado independente do nimero de

linhas atomicas, fato este mais evidente nos painéis (¢ e d) da mesma figura.

Portanto pudemos observar com este trabalho os efeitos das interacoes de troca dos
segundos vizinhos e dipolar, em diferentes estruturas de um ferromagneto bidimensional e
concluimos que apesar de menos intensas em relacao as interagoes de troca dos primeiros
vizinhos, esses tipos de interacoes se tornam relevantes na tentativa de descrevermos um
sistema magnético mais realistico. Como uma das perspectivas deste trabalho podemos
citar o estudo mais detalhado de um sistema nao magnético tal como o grafeno, no intuito
de se tentar descobrir os equivalente as interacoes dipolares em tais sistemas, tendo em
vista a similaridade das relacoes de dispersao das redes favo de mel com a estrutura de

bandas do grafeno.
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APENDICE A - Cdlculo dos Termos
Dipolares da Rede Quadrada
Infinita no Plano Oxy.

E de nosso interesse agora mostrar a deducdo da soma de dipolos e os termos dipolares
referentes ao modelo da rede quadrada infinita quando o sistema magnético esta lotado

no plano Oxy. Comecamos pela definicdo do operador soma como segue:

. exp [i(q.x + ny)}
S(%»C]yay) _Z (;{,’2—|—y2)% )

Ty

onde o somatoério nao pode incluir z = 0 e y = 0 simultaneamente. Podemos reescrever

S usando
L — i /OO 13200t 1t (A1)
b2 3w ), ’
S(er @) = —— > expli(ger + quy)] /Oo t*2e= dt.
R Vs Ry
ou
4 . i 2 —1‘2 00T
S = ﬁzy:exp(zqyy)/o 3/2e7Y t[;e tel=Tdt,
e usando
—v4t _iquv T . 2
S et \Elz exp [— = (nl + g, /2)2], (A.2)
e

/ te Vet (a2’ gy = = (nl 4 q, /2)2 Ko 2y |7l + ¢0/2]),

2
0 y?
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teremos
16 cos qyy)
5(0esa4y) = >y —F ) (7l + ¢2/2)* K> (2]y| |7l + ¢2/2])
l=—o0 y=1
0%S
D*™(q) =3
(9) 92
0%S
DYy —3_ =
(9) o2
0%S
D" (q) =3
@) = 35,90,
Definindo

f(gz) = (7l + ¢2/2)2 K2 (2ly| |7l + q2/2])
F(g2) = —y(ml + qu/2) |7l + qu /2| K1 2lyl|7l + q2/2])
F"(qe) = (7l + q0/2)* Ko 2yl |7l + ¢2/2]) — %Iﬂl + ¢ /2| K1 2lyl |7l + q2/2]),

encontramos

sz — 16 Z Z COS ny // )

l=—o0 y=1
D¥(q) = —16 Z Zcos ay)f
l=—0c0 y=1
D™(g) = —16 s qyy

Para D?** temos que
2=t qt (A.3)

1 2/
a3 T ),
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D**(q) = \/_ Zexp iqyY / tl/Qe_yQt[Z e_x%eiq”“”]dt

T

D*(q) = 2 Z S expligyy / 0Pty el /2P gy

DZZ

l=— y

=4 Z ZeXp quy (ml + 42/ 2)| K1 (2y|(7l + 42/2)])

l=— y

=83 T C"Syqy%z+qx/2>|f<1<2y|<m+qm/2>|>

DZZ

Quando y = 0 temos

l=—0c0 Yy

=530 > My

[=—0 Yy

Dee(y) - 6_2 coslger)
D¥(q) =0 -

D*(q) =0

D7i(g) =2y )

D*(0) 2§ % = ((3) =24
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APENDICE B - Cdlculo dos Termos Dipolares
da Rede Quadrada Infinita

no Plano 0xz.

Vamos aqui demonstrar o cilculo da soma de dipolos e os termos dipolares referentes
ao modelo da rede quadrada infinita quando o sistema magnético esta lotado no plano

O0zz. Comecamos pela definicao do operador soma como segue:

Agora definindo

_ N P [i(ge + ¢:2)]
S(q:quax) _Z (x2+22)g )

Tz

onde o somatorio nao pode incluir x = 0 e z = 0 simultaneamente. Podemos reescrever

S usando
L (B.1)
ab2 31 '
S(4er @) = —m > expli(ger + ¢.2)] /Oo t¥2e=0tdt.
’ 3V A 0
ou
4 > .
S = NG gexp(iqxa:)/o 753/26_90%[22: e el dt,
e usando
V2%t dquv T - 1 2
S e = \/;Z‘;Op Lt /20,
e

oo 2
/ te— e (THa:/2) gy —2(7rl + q./2)? Ky (2|z||7l + ¢./2]),
0 x
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teremos
16 Cos qx 9
Q:E7QZ - 3 Z Z Z+QZ/2) K2<2|x|’77l+QZ/2D
l=—00 z=1
0%S
D =3
(9) I
9%S 0%
D = —— +2—.
(@ dq;  0g?
Definindo

f'(g:) = —a(nl + q:/2) Ky (2]| |7l + ¢./2])

f"(q2) = g!ﬂ +¢:/2|22(7l + = /2) Ko(2]x||ml + q2/2]) = K1 (2]||wl + ¢:/2])],

teremos

D**(q) = —16 Z Zcos (Gzx

l=—oc0 =1
2 16 cos qx 9 "
D Z > =5 fa) +2f"(g2)]
l=—o00 z=1
D*(q) =—16 Y Y cos(qua)(ml + q:/2)* Ko(2|z||7l + q./2])
l=—oc0 =1

D*(0) = —16 Y Y ()’ Ko(2|z||xl|).

l=—oc0 =1

Quando z = 0 temos

—9 Z COS qz

. cos(qzz)
D¥*(q) = —4)
z=1

23

D*(0) = —4¢(3) = —4.808
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APENDICE C - Cdlculo dos Termos Dipolares
da Rede Quadrada Finita no
Plano Oxy.

Para o caso finito S é definindo como

Slaey) = Y S0,

(22 +y?)

T

onde o somatorio nao pode incluir x = 0 e y = 0 simultaneamente. O denominador da

equacao acima ¢ mais uma vez reescrito, resultando em

4 | o
S(qﬂm y) - m Z exXp [Z<Qxx)] /0 t3/2€ tdt

4 > 2 2 .
S(Qm y) = m/ 32"t [Z e * te“hﬂf] dt,
0

xT

e usando

ot gituy _ \f S exp [__ (nl + ,/2) } (©1)

v [=—00

temos

5(Gz,y Z / te vt (nras /27 gy,

5(.9) :§ > DL, (gl +a./2)

l=—c0
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Os termos dipolares podem ser agora escritos como

0%S
D:E.’E/ -

DY, (q) = —3y*S
oS

D' (q) = 3iy ,
(q) o0

onde y = n —n'. As expressoes acima podem ser rescritas como

T G 7Tl—|- T 2
Dit(q) =8 ) {(wl + ¢0/2)2 Ko (2ly |7l + g2/2]) — %Kl 2lyl|7l + 2 /2])

l=—o00

D%,(q) = =8 > (ml + ¢z/2)* K2 (2|y||7l + ¢2/2)

l=—00
oo

D (q) = —8i > |ml+qu/2/(nl + q./2) K1 (2ly|I7l + q./2]) -

l=—o0
Para D?*,(q)
exp |1(q.T

devemos usar a equacao (C.2)

para obtermos

2 [ 4
DZ,(q) = —= /O {112yt [Z ew2te%f’f] dt

NZ3
> o 1 2
i(g) =2 / eVt a2 gy
>

D?
l=—0c0

D =8 3 B oyt + .12

l=—00

Para y = 0 ou n = n’ temos
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r=1 $5
Dig) = 6y )
=1
DY (q) =0
Dpi(q) =0
D3 g) =2y D
=1
D(0) =2 5 =C(3)=24
=1

No nosso caso A = AT e BT = B = B. E a matriz se torna

A B
(4n) o
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APENDICE D - Cdlculo dos Termos
Dipolares da Rede Quadrada

Finita no Plano 0xz.

Para o caso finito S é definindo como

S(ge,a) = Y 2L

4
(22 + 22)

oxp[i(g:-2)]

z

onde o somatorio nao pode incluir x = 0 e z = 0 simultaneamente. O denominador da

equacao acima ¢ mais uma vez reescrito, resultando em

Slge7) = g7 S explilgee)] e

qz, t3/2 —x2t [Z e~? 2¢ zqzz] dt
vl

o qual se torna

S(qz, @ Z / te~ T t—i(ml+a=/2) gy

l——oo
Resolvendo a integral temos
8 —— (ml+q./2)?
S(gw) =17 Y MKQ 2)z||7l + q./2]) -

3 x?
l=—o00
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Os termos dipolares podem ser agora escritos

Diri(q) = —3z*S

nn’

0?8
zz 2

onde x = n —n'. E as expressoes acima concedem

Dit(q) = =8 > (ml+q./2)° K (2|||nl + ¢./2])

l=—00
9

D=5 3 (1+50).

l=—00

onde fizemos uso das identidades a seguir:
fla:) = (7l + q:/2)* Kz (2|7l + q./2])
x
f”(Qz) = 1‘2(77'[ + QZ/2)2KO (2|ZL’||7TZ + q,z/2|) - §|7Tl + QZ/2|K1 (2|ZL’H7TZ + q,z/2|) :

Quando z = 0 temos

Dii(g) = —4 Y )

D (0) = —4((3) = —4.808

No nosso caso A = AT ¢ BT = B = B*. E a matriz se torna

A B
(4m) o



107

APENDICE E - Cdlculo dos Termos Dipolares
da Rede Hexagonal Infinita

no Plano Oxy.

Agora vamos calcular a soma de dipolos.

o exp [Z(qu + ny)}
S(QI7vay) _Z (x2+y2)% )

Ty

onde o somatoério nao pode incluir x = 0 e y = 0 simultaneamente. Podemos reescrever

S usando
1 _ 4 /Oot3/2€—oztdt (El)
b2 3T S,
S(a49) = 57= S esplilaze +a)] [ e
» qy>s Bﬁ - Y 0
ou
1 - : Yl
S = 23 expliq,y) / eV p_en e dt,
3\/E2y: o Zx:
e usando
S vt gl_z exp [——(wl + qy/ﬂ ,
com
00 2
/ fe VPt Hrlran /202 gy 2 (Tl 6o/ 2K 2yl + 4/2]).
0
teremos

8 exp(q
SCaesto9) = 5 05 ZEU 12 aly o + a2
l Y

Como a rede favo de mel nao é uma rede de Bravais teremos duas somas para os pares y e [.
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Termo ab: uma soma fica com y — v/3/2(2m —1) e l — 3n — 1/2 para l > 0 e 5/2 — 3n

para | < 0. E outra soma com y — v3m el —3n—2paral>0e¢5— 3n para [ < 0.

Para o termo ba: uma soma fica com y — v/3/2(2m —1) el — 3n —5/2 para l > 0 e
1/2 — 3n para [ < 0. E outra soma com y — v/3m el — 3n — 1 para l > 0 e 2 — 3n para
[ <0.

Os termos a e b possuem o mesmo comportamento: uma soma fica com y — v/3/2(2m—1)

e | — £3(n — 1/2) e outra soma onde y — v/3(2m — 1) e | — £3n

Os termos dipolares ficam

- 0?8

D™(q) = —38—(@

028

DV (q) = —3- =

(q) 3 o2

0?8
D" (q) = -3

(@) = =350,

Definindo

f(ge) = (7l + q2/2)2 K2 2lylI7l + ¢./2])
(@) = —y(ml + qu/2) |7l + g0 /2| K1 2lyl|7l + q2/2])
F'(qe) = v* (wl + q0/2)* Ko 2yl |7l + q./2]) — glwl + ¢2/2| K1 2lyl|7l + q2/2])

teremos
D (g) = -8y —exp(;fyy) 1"(g:)
D¥(q) =8 > expliqyy) f(qx)
D™(q) =8 Y Mf’(qx)-

Para D?** temos que
1 _ 2 > 1/2 _—at
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D*(q) = \/— Zexp 1qyY / /2 vt [Z e_’”Zteiqz“] dt
D*(q _2ZZexp iqyY / eVt 1 (/2 gy

Dy —4ZZ“ZM|<M+%/2>|K1<2y|<m+q$/2>|>

)

D*(0) = ZZ'” Ky (2yll))

l=—c0 vy
Quando y = 0 temos
o exp(z’gx:v)
- T
. exp(iq,x
Dee(g) =3y P
D¥(q) =0
D*(q) =0
. exp(ig. )
D(g) = Y TP

T

D(0) = Z%

Paraaed
D*(0)=2) L
B — (3n)?
¢(3)
D — 9\
(0) = o 0.09.
Para ab

D*(0) =2 ﬁ

D=(0) = 5= (2v37° + 117¢(3) ) = 2.042

243
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Para ba

D*(0)=2)" ﬁ

D**(0) = % (—2\/§7r3 + 117§(3)) = 0.2736
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APENDICE F - Cadlculo dos Termos Dipolares
da Rede Hexagonal Finita no

Plano Oxy.

Para o caso finito S é definindo como

Slay) = Y S0,

o (T2 +Y?)

onde o somatorio nao pode incluir x = 0 e y = 0 simultaneamente. O denominador da

equacao acima ¢ mais uma vez reescrito resultando em

S(aey) = % S s i) / " ety

ou

(ml + q,,; 2
S(gery ZZ ! (L2927 e olyt + g./20).

Os termos dipolares podem ser agora escritos como
0?8
9q2
DY, (q) = 3y*S

oS
9q.’

Dyvi(q) = =3

D, (q) = =31y
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onde y = n —n'. As expresses acima podem ser rescritas como

Tz 7Tl—|— 1 2
Drn _—SZZ{ (7l + q0/2)* Ko (2lylI7l + ./2]) — %Kl(ﬂyHﬂ'l—}—qx/QD
D —822 (7l + ¢ /2)* K (2ly| |7l + ./2])
Dy (q) = 8i Z Z 7l + o /2|(rl + q0/2) K1 (2ly||7l + q2/2]).

Y

Para D?2,(q)

S(Qmay)zzexp[( %]7

(2297

ou

Dzz / t1/2 —y%t —zgteiqzz dt
R Z
Dzz _ 222/ —y e t(ﬂl+qx/2) dt
o (7wl + q./2
D _4ZZMK1 (2y| (7l + ¢./2)])

ml
D0 =83 5 Pl 2y
Loy

Para y = 0 ou n = n’ temos

g_ Z exp( qu

Dajx _ 32 exp qu

Dy (q) =0
Dy¥(q) =0

. exp(ig,T)
D;r(q) = Z 3
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Paraaebd
zZ 1
n=1
3
D (0) = 2% = 0.09.
Para ab
D (0) = 2 !
nn 2 (3n— 2
2
Dii(0) = 55 (2v37° + 117¢(3)) = 2.042
Para ba
1
DEO) =23
2
Dy (0) = 3= (—2\/%3 v 1174“(3)) — 0.2736
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