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Resumo

O estudo de sistemas quanticos de spin é de grande interesse em Fisica da Matéria
Condensada tanto do ponto de vista teérico quanto experimental, e o estudo de modelos
magnéticos em baixa dimensao tem um papel importante em nosso entendimento de
transicoes de fase, comportamento critico e na fisica de sistemas de muitos corpos.
Estudaremos sistemas magnéticos em duas dimensbes com anisotropia de plano facil.
Esses sistemas apresentam uma transicao de fase quantica em temperatura zero
quando mudamos o parametro de anisotropia. Usaremos o formalismo de bdsons
de Schwinger SU(3). Estudaremos 3 modelos. No primeiro trataremos do efeito da
interacao pseudo-dipolar que leva a um modo Higgs. No segundo, estudaremos cadeias
acopladas e faremos comparacdo com dados experimentais. No terceiro problema
analisaremos o efeito da interacdao de Moryia-Dzialoshinskii.

Palavras-chave: Sistemas Magnéticos, Anisotropia, Bosons de Schwinger



Abstract

The study of quantum spin systems has a great interest in Condensed Matter Physics
both from a theoretical and experimental point of view, and the study of low-dimensional
magnetic models plays an important role in our understanding of phase transitions,
critical behavior and in the physics of many-body systems. We will study magnetic
systems in two dimensions with easy plane anisotropy. These systems have a quantum
phase transition at zero temperature when we change the anisotropy parameter. We
will use the SU(3) Schwinger boson formalism. We will study 3 models. In the first one,
we will deal with the effect of the pseudo-dipolar interaction that leads to a Higgs mode.
In the second, we will study coupled chains and compare them with experimental data.
In the third problem we will analyze the effect of the Moryia-Dzialoshinskii interaction.

Keywords: Magnetic Systems, Anisotropy, Schwinger Bosons.
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1 Introducao

As observacoes do fenébmeno do magnetismo iniciaram-se com as investigacoes
de lascas da magnetita mineral, denominadas de imas (composto FeO-Fe;0s3), pelos
chineses e, posteriormente, os gregos. Naturalmente, com a dominancia do pensa-
mento e da filosofia, surgiram as explicagbes para o fendmeno, indo desde a metafisica,
por meio de explicacées que ndo se relacionavam muito aos fatos, até os pensamentos
mais sofisticados. Mas a contribuicdo mais relevante a ciéncia moderna veio somente
a partir do inicio do século 17, com o uso da linguagem matematica na descricao
da natureza. Os problemas relacionados ao magnetismo s6 foram encarados apés a
segunda metade do século 18, por um misto de teorias e experiéncias, fundamentadas
por hipéteses racionais. Por um longo periodo, a teoria magnética se tornou variantes
de um mesmo tema, os fluidos, até a descoberta do elétron, em que ela poderia ser
colocada em um “terreno” mais sélido. Sabemos que o desenvolvimento da fisica do
século 20, deveu-se principalmente a invengédo da mecanica quantica e a construgéao
do entendimento moderno do magnetismo dependeu, em grande parte, do progresso
da teoria quantica como, por exemplo, o conceito de spin. Por outro lado, as maiores
contribui¢cdes da teoria do magnetismo a fisica geral tém sido no campo da mecénica
estatistica quéantica e da termodinamica. Ao mesmo tempo em que os fundamentos
tedricos se tornaram mais firmes, questdes experimentais relacionadas ao magnetismo
como, por exemplo, o0 motivo pelo qual o ferro ndo € magnetizado espontaneamente, se
tornaram numerosas. A introdugao do conceito de matrizes de spin, por Pauli, estabili-
Zou o0 spin como uma quantidade vetorial. Em 1929, Dirac, impondo exigéncias sobre
as interacdes dessas quantidades, formulou explicitamente o conceito de operador de
troca como uma quantidade escalar que mede o paralelismo de pares de spins vizinhos,
S; - S;, sendo um “ingrediente” essencial das interagbes magnéticas. O coeficiente
(geralmente denotado por J) desse operador era uma funcédo da forca eletrostatica
entre os elétrons, tdo grande, que as interagdes magnéticas dipolo-dipolo (regidas por
forcas Amperianas) deveriam ser desprezadas, a principio [1].

Nesse contexto, entendemos que as propriedades magnéticas dos materiais,
bem como as varias questdes experimentais citadas, estao associadas aos spins locali-
zados e suas interagdes. Portanto, o estudo de sistemas quanticos de spin é de grande
interesse em Fisica da Matéria Condensada, tanto do ponto de vista teérico, quanto ex-
perimental. O estudo de modelos magnéticos em baixas dimensdes, por exemplo, vem
desempenhando um papel importante ao nosso entendimento em transicdes de fase,
comportamento critico, e na fisica dos sistemas quanticos de muitos corpos [2], devido
ao pronunciamento dos efeitos de interagbes competitivas entre os spins, gerando
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frustragdo no comportamento coletivo dos sitemas magnéticos, e dos efeitos quanticos
como, por exemplo, as flutuagdes quéanticas. Um efeito importante, de interesse parti-
cular, é o fato de que em T' = 0 os sistemas quéanticos podem exibir transicdo de fase
devido a flutuagdes causadas pelo principio de incerteza, chamada de transicdo de
fase quantica (acrénimo QPT do inglés “quantum phase trasition”) [3]. Essas variacoes
acontecem pela mudanga de uma parametro que ndo seja a temperatura como, por
exemplo, a pressdo, o campo magnético aplicado ou um parametro de anisotropia (que
sera o caso estudado aqui). Em geral, a QPT acontece do estado magneticamente or-
denado para o desordenado, e estas fases desordenadas magneticamente tém atraido
grande atencao. Nesse contexto, os modelos que possibilitam o estudo do surgimento
de estados desordenados exoéticos, tais como liquidos de spins, ou fases nematicas
vém despertando grande interesse na ultima década [4], como por exemplo, 0 modelo
de Heisenberg de um antiferromagneto, em duas dimensdes, com anisotropia de ion
anico e spin S = 1. Varios compostos, que podem ser descritos por este modelo, foram
sintetizados [5—15]. A possibilidade de sintetizar diferentes compostos torna ideal o
desenvolvimento do nosso entendimento dos fendémenos criticos associados a esses
sistemas quanticos [16]. Em particular, nos concentraremos no estudo de sistemas
do modelo de Heisenberg de um antiferromagneto, anisotrdpico, em duas dimensdes
e spin S = 1, usando um formalismo do grupo SU(3), denominado de bdsons de
Schwinger SU(3) através de uma representacao Util de modelos desordenados ou
simétricos.

No proximo capitulo, sera abordado os principais aspectos de sistemas magnéti-
cos, na secao de modelos magnéticos, e os procedimentos de tratamento do modelo,
através de representacdes alternativas dos operadores de spin, na se¢éo de repre-
sentacdes de bdsons. Depois serdo abordados, nos outros capitulos, os modelos que
foram trabalhados, na investigacao da influéncia do parametro de anisotropia e, em
alguns casos, das frustragdes magnéticas e seus papeis na QPT. Finalmente, segue o0
ultimo capitulo com as conclusdes do trabalho.
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2 Referencial Tedrico

2.1 Modelos Magnéticos

Estamos interessados nos modelos que possuem os spins localizados em
cada sitio de uma rede. A interagéo entre os spins €, em geral, dada por S; - S;. O
Hamiltoniano mais simples, chamado de Hamiltoniano de Heisenberg, representando
esses modelos, € dado por
H=> Jy;S;-S;, (2.1)
2¥)
onde a soma em i, € feita sobre todos os sitios da rede. J;; é a intensidade da
interagéo de troca (exchange). Essa interacdo € simétrica, isto é, J;; = J;;. Se J > 0,
a energia € minimizada quando 0s spins nos sitios i e j tendem a se alinharem com
sentidos opostos, nos fornecendo o modelo antiferromagnético (acronimo AFM de
“antiferromagnet”) e quando J < 0, 0s spins tendem a se alinharem no mesmo sentido,
fornecendo o modelo ferromagnético (acrébnimo FM de “ferromagnet”). A intensidade
Ji; depende da distancia entre os spins nos sitios ¢ e j. No entanto, para 0 nosso caso,
vamos considerar somente J;; = .J se ¢ e j forem sitios vizinhos e J;; = 0 caso contrario.
O spin pode assumir os valores S = 1/2, 1, 3/2, ... etc. As redes de baixa dimensao
podem ser unidimensionais como, por exemplo, a cadeia de Heisenberg, bidimensionais
como as redes dos tipos quadrada, triangular, hexagonal (também conhecida como
“honeycomb’”), Kagomé, indicadas pelas figuras (1,2 e 3), ou podem ser tridimensionais
como, por exemplo, a rede cubica simples (fig.4).
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Figura 1 — Redes quadrada e triangular

Figura 2 — Rede hexagonal (honeycomb)

Uma vez conhecido o Hamiltoniano H do sistema de spins, devemos determinar
seus autovalores e autofungdes (autokets). Isto ndo € uma tarefa facil, principalmente
se 0 numero de spins na rede for muito grande. Por exemplo, para um sistema contendo
n particulas com spin 1/2 teremos 2n auto-estados. Assim, normalmente, para um
determinado problema, determinamos apenas o estado fundamental e os estados
excitados de energias mais baixas, de uma maneira aproximada. A solugdo exata
pode ser obtida somente em alguns poucos casos. Para sistemas acima de uma
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Figura 3 — Rede Kagomé

Figura 4 — Rede cubica simples

dimenséo, por exemplo, s6 temos solugcédo exata para os casos do modelo de Ising
em duas dimensdes para qualquer temperatura 7' e o ferromagneto em temperatura
T = 0. Assim, de posse do espectro de excitacdo de baixas energias, podemos obter
informagdes sobre a termodinamica do sistema em baixas temperaturas e também a
resposta do sistema a campos externos fracos aplicados. De fato, quando a temperatura
€ muito préxima de zero (T — 0), somente os estados de energias mais baixas terdo
um fator de Boltzmann e~ #/*5T gpreciavel, contribuindo assim para a termodinamica do
sistema. O espectro de excitagdo em sistemas de spins pode ser, essencialmente, de
dois tipos: sem “gap” ou com “gap”. No caso de nao haver gap no espectro de excitacao,
existira, no minimo, um modo normal (descrito por um momento p ou vetor de onda
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k) cuja energia de excitagao é zero. Para um espectro com gap, o primeiro estado
excitado (ou a excitacdo de energia mais baixa) é separado do estado fundamental por
uma quantidade de energia A. A dependéncia das quantidades termodinamicas com a
temperatura é determinada pela natureza do espectro de excitacdo (com ou sem gap).

A interacdo de troca J pode dar origem a uma ordem magnética abaixo de
uma temperatura critica. Entretanto, alguns sistemas de spins nao apresentam ordem
magnética, mesmo em temperatura zero. Os trés tipos de ordenamentos magnéticos
mais conhecidos séo: a ordem ferromagnética (FM), a antiferromagnética (AFM) e a
ferrimagnética (Fi). Nos ferromagnetos, os spins de vizinhos mais préximos (acrénimo
NN de “nearest-neighbors”) tém a tendéncia de se alinharem paralelamente, enquanto
nos antiferromagnetos, a tendéncia dos vizinhos mais préximos (NN) é de se alinharem
antiparalelamente. No estado fundamental do modelo ferromagnético, de uma rede
quadrada, todos os spins tendem a se orientar paralelamente para que a energia
do sistema seja minima. No caso antiferromagnético, a investigacdo se torna mais
complicada. Classicamente, a orientacdo é antiparalela, isto é, 1|1} , chamada de
ordem de Néel, que €, comumente, uma boa aproximacao para alguns casos quanticos.
No caso dos ferrimagnetos, a tendéncia dos vizinhos mais préximos (NN) também
€ de se alinharem antiparalelamente, mas, os momentos magnéticos associados a
esses vizinhos tém diferentes magnitudes. A magnetizacao espontanea M ocorre na
auséncia de campo externo (B = 0) sendo referido como o parametro de ordem de
um sistema magnético. Seu valor é ndo nulo na fase ordenada. Em todos os casos, a
ordem magnética pode sobreviver apenas até uma temperatura critica 7... O parametro
de ordem no antiferromagneto é a magnetizacao espontanea de sub-rede, dada por
(S; —S;) /2S. Uma outra forma de se medir a ordem esponténea é através da fungéo
correlagdo spin-spin (S; - S;). Um sistema tem uma ordem de longo alcance (acrénimo
LRO do inglés “long-range order’) se

|r;—r;|—00
onde r denota a localizagao espacial do sitio em que determinado spin se encontra.
Em temperatura zero (T' = 0), o valor esperado (2.2) é o valor do estado fundamental,
enquanto que em 7T # 0, ele € uma média térmica usual. Quando ha LRO, dizemos
que o sistema quebrou uma simetria espontaneamente e que a magnetizacéao & finita.

Os operadores de spin devem obedecer a relacao de comutacao usual
150,87 =i capyS], @By =my.2 (2.3)
vy

para cada um dos sitios j da rede, individualmente. Os spins de sitios diferentes,
comutam entre si. Para trabalhar o Hamiltoniano (2.1), definimos os operadores “escada”
dos spins
+ _ Qx .
S5 =57 +4S57, (2.4)
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que nos permitem escrever (2.1) como

S+tS- 4+ §—SF
H:Jz:<Z ];—Z J+Sij>.
2

(2.5)

Em temperaturas altas, os spins ficam desordenados devido a fortes flutuagdes térmicas
e os valores esperados de cada spin se anulam: (S;) = 0 ( 0 “bracket” representa um
valor esperado térmico e quantico, simultaneamente). Como a intensidade J induz
uma ordem em baixas temperaturas, existe alguma temperatura critica 7, (subindice
minusculo) para qual acontece a transicdo de fase termodindmica (acrénimo TPT
do inglés “thermodynamic phase transition’, usado para diferencia-la da QPT, uma
transicao de segunda ordem) em que 0s spins se ordenam magneticamente, onde,
na média, os spins apontam para uma diregao definida, (S;) # 0. A existéncia de T.
depende da dimensionalidade e do tipo da rede, além do alcance das interacdes. Se T,
existe, abaixo desta temperatura, (S;) cresce até atingir um valor maximo em 7" = 0. A
temperatura critica é chamada de temperatura de Curie T (subindice maiusculo) nos
ferromagnetos (FM) e de temperatura de Néel Ty nos antiferromagnetos (AFM).

2.1.1 Teorema de Mermin-Wagner

Basicamente, o teorema de Mermin-Wagner afirma que o modelo de Heisenberg
quantico J Y, ; S; - S;, em uma e duas dimensdes, ndo exibe quebra espontanea de
simetria em temperaturas finitas, isto é, ndo apresenta magnetizacao espontanea em
temperaturas finitas. Algumas provas desse teorema podem ser encontradas na litera-
tura ', e ndo compde o objetivo deste trabalho. Algumas observagdes que podemos
fazer do teorema séo, que ele nao faz previsdes para 7' = 0 ou para dimensao d = 3, €
valido para qualquer spin S arbitrario. Além disso, ele diz respeito somente ao modelo
de Heisenberg isotropico. Neste caso, um modelo com anisotropia, mesmo que seja
fraca, ndo é descrito por esse teorema, o que explica a existéncia de sistemas ferro
e antiferromagnéticos bidimensionais de Heisenberg, como K,CuF,, CrBrs, RboMnF,
bem como os supercondutores de alta temperatura critica (cupratos), por exemplo, que
mostram transicdes de fase. Por fim, ele é restrito somente a ndo existéncia da magneti-
zagao espontanea. Transi¢coes de fases de outras naturezas ndo sdo necessariamente
excluidos.

Seja E, a energia do estado fundamental e £, a energia dos estados excitados.
E possivel provar, no &mbito desse teorema, que, se E,, —Ey > A Vm # 0 (A é o0 gap),
nao existe ordem de longo alcance, mesmo para o caso em que 7' = 0. A afirmacéao
inversa nao é verdadeira. Podemos ter auséncia da ordem de longo alcance com A =0
ou A > 0. No modelo de Heisenberg antiferromagnético unidimensional com S = 1/2,
por exemplo, existe um gap nulo, mas ndo ha ordem de longo alcance em T = 0.

' Veja, por exemplo, Nolting, W. [17], pg.293 e Auerbach, A. [18], pg.63



Capitulo 2. Referencial Tedrico 18

Vamos investigar alguns aspectos basicos do estado fundamental nos modelos
ferromagnético (FM) e antiferromagnético (AFM).

2.1.2 Ferromagneto (FM)

O Hamiltoniano deste modelo é dado pela equagéo (2.1) ou (2.5) com J < 0,
que nos fornece

=—|J[>_Si-S;, (2.6)
irj
SiS5 S St
—|J] Z ( hl 4 SfS?> : (2.7)
Para um spin S, podemos definir uma base |S, m) em que
S?[S,m) = S (S+1)A*|S,m); S*|S,m)=mh|S,m). (2.8)

Para a rede com N spins, uma base pode ser gerada a partir do produto direto
|S7 m>1 ‘S7 m>2 T ’57 m>N )

ou simplesmente |m), |m), - - - |m),, €m que |m), representa o estado da i-ésima rede
com spin S. Nesta base, o ultimo termo de (2.7) € diagonal, diferente dos outros dois
primeiros termos. Definindo ainda o operador de spin total S = Y, S;, pode-se verificar
as relacdes de comutacao

[SIZ“?H]:[S%WH]:[S%aH]:O? (29)

e com isso, podemos procurar por autovetores simultaneos de H, Sz e Sz. Considerando
0 caso em que todos o0s spins estdo orientados em uma unica diregdo, digamos, na
direcao z > 0, tal que o autovalor do sitio i seja m; = +.5, 0 estado do sistema, neste
caso, pode ser representado por |¢) = |S), |S),...|S5) . Com isso temos

H ) ——Jz[(5+5 5 S+)|¢>+S;s;w>] . (2.10)

Sabe-se que S aumenta o estado m de —S para +S e assim, atuando no estado m =
+S, o resultado € zero. Para o operador S~ vale o inverso. Portanto, S;° S} [+5), [+S), =
0 e, da mesma forma, S; S} [+-5), |+S); = 0. Utilizando esses resultados, adotando
h — 1, com a equacao (2.8) obtemos

H |v) ——JZSzSZ )= —JS% ) . (2.11)
Vemos, portanto, que |¢) € um autoestado de H. Se nesse sistema, uma rotagcéo no

espaco de spin for feita, H permanece invariante e esta propriedade se estende para
qualquer estado com S maximo. Assim, existem 251 + 1 desses estados.
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2.1.3 Simetrias

Uma quebra esponténea de simetria ocorre quando o Hamiltoniano tem uma
simetria e, consequentemente, uma quantidade conservada, mas o estado fundamental
do sistema nao apresenta a simetria. Para o ferromagneto, por exemplo, quando a
temperatura esta acima de T¢, o sistema possui uma simetria de rotagcdo completa,
pois todas as dire¢cdes dos spins sdo equivalentes e cada um pode apontar em uma
determinada direcdo. Abaixo de T, o sistema “escolhe” uma direcdo Unica para os
spins apontarem. Assim, o alto nivel de simetria rotacional do estado de temperatura
alta é quebrada, e somente rotacées em torno do eixo que define a direcdo dos
spins deixa o Hamiltoniano invariante. Esse é um exemplo de quebra espontanea de
simetria continua. Quando a simetria quebrada espontaneamente é continua, existe
uma infinidade de estados fundamentais, e € possivel produzir excitacées, com grandes
comprimentos de onda, de baixa energia F (k) (custo de energia muito baixo) no
parametro de ordem. Estes casos acontecem quando nao ha gap no espectro de
energia, ou seja, F (k) — 0 quando k — 0. Este resultado € conhecido como o teorema
de Goldstone, e as excitacdes sdo conhecidas como modos de Goldstone (ou bdsons
de Goldstone).

2.1.4 Antiferromagneto (AFM)

O estado fundamental do AFM é, em geral, mais complicado de ser trabalhado
que o caso do FM e poucos resultados exatos sao conhecidos a respeito deles no
modelo geral de Heisenberg. Um caso onde existe resultado rigoroso é aquele em
que consideramos um AFM em uma rede denominada bipartite. Nesta rede, todos os
spins sdo divididos em dois subsistemas disjuntos A e B, chamados de subredes, de
tal forma que J;; = 0sei,j €A, ou se i,j €B. Isto é, s6 ha interagbes entre spins de
subredes distintas. Por exemplo, na rede quadrada, a rede bipartite estd mostrada na
fig.(5)

Cada subrede representa um ferromagneto da forma (2.6) com magnetizagdes
de subrede opostas. O Hamiltoniano para o antiferromagneto é dado pela eq.(2.1) com
J > 0. Se os spins fossem vetores classicos, o produto escalar entre os spins seria
minimo para a configuracdo mostrada na fig.(5) que resultaria em uma energia minima
para o estado fundamental dada por

1
Ey = _ZJN' (2.12)
O estado que representaria essa energia € o estado completamente polarizado, mas
com spins em sentidos opostos para as duas subredes. Esse estado é chamado de
estado de Néel. Neste caso temos

1) =TT 1+9), IT [-9); (2.13)

icA jeB
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Figura 5 — Rede bipartite. Os sitios preenchidos sao representados pelos sitios da
subrede A, os vazios pelos sitios da subrede B.

s &

e subredeA
O subredeB

em que |+S5) sdo autoestados de S* para um dado sitio da rede, com autovalores +5S.
Em uma dimenséo, o estado de Néel teria as configuracées 1|1/ 7). A acdo de H sobre
o estado |¢) nos fornece

StS- + S-S+
Hly) = JZZ<1 5o ”+Sij>|¢>

i€cAjeB 2
1 - zZ Qz
= IS5 (55804518 ) ) @14)
i€AjEB

Neste caso o termo S; S} |¢) ndo se anula e |¢) ndo pode ser o estado fundamental.
Note que ele, de fato, ndo € nem autoestado de H, pois S; S} [+-5), |—S); o« [=S); [+S5),.
Tudo o que podemos dizer € que a eq.(2.12) estabelece um limite superior para a
energia do estado fundamental.

2.2 Representacoes de Bosons

Tratar os operadores de spins diretamente é um trabalho bastante complicado.
Para lidarmos com isso, lancamos mao de uma representacdo onde escrevemos 0s
operadores de spins em termos de operadores de bdsons ou férmions. Sabemos que
os operadores de spins sdo determinados através de suas relacées de comutacgao.
Assim, qualquer representacdo que satisfaca essas relagées de comutacéo € uma
representacao valida. Em geral, as representacdes descrevem um espago mais amplo
do que aquele descrito pelos operadores de spins e com isso, precisamos impor uma
condicao de vinculo. Como propésito puramente pedagdgico, sera abordado nessa
secao, a representacao de Holstein-Primakoff (acrénimo HP) no modelo de Heisenberg
do FM e do AFM. Essa representacado é chamada comumente de teoria de ondas de
spin. Outra representacdo que sera abordada nessa secao € a representacdo dos



Capitulo 2. Referencial Tedrico 21

bdsons de Schwinger SU(2) [18,19]. Nesse trabalho, a representacao usada para tratar
cada um dos problemas, nos capitulos seguintes, sera a representacao dos bdsons
de Schwinger SU(3), introduzido por Papanicolaou [20], como uma forma alternativa
aos bdésons de Schwinger SU(2), para tratar modelos de spin-1 com a possibilidade de
formacédo do estado exético nematico, na fase magneticamente desordenada [19, 21].

2.2.1 Representacao de Holstein-Primakoff do ferromagneto

Essa é uma representacdo usada para tratar fases ordenadas e, portanto,
precisamos ter informagdes sobre o tipo de fase ordenada que estamos estudando.
Vamos considerar o caso do ferromagneto em uma rede quadrada cujo Hamiltoniano €
dado por (2.6). Sabemos que em 7" = 0 todos os spins ficam orientados paralelamente.
Portanto, podemos descrever a fase ordenada com pequenas flutuagdes dos spins em
torno do estado orientado.

Introduzimos um operador de béson b que representa as componentes dos
operadores de spin na forma

St =25 —bibib;,  S; =bl\/25 —blb;, S =5 —blb;, (2.15)

e que satisfaz a relagdo de comutacao [bi, bT} = 1. Com isso os operadores de spin, de

1

um mesmo sitio da rede, satisfazem a relagdo de comutacao
(58,87] =i eapyS] - (2.16)
il

Se blb; = n,;, denotando o operador nimero de ocupagdo do béson b no sitio 4, a
equacao (2.15) nos fornece n; = S — S7. Assim, o espago de Fock do operador b;,
descrito por n;, possui autovalores n = 0,1,2,...2S, pois os autovalores de S? sao

m; = —=S5,—S +1,...,5. Consequentemente, os autoestados |n) sé podem ser os
estados
10),]1),...,]25) . (2.17)
Para realizar os célculos usamos a expansao
T n.  n2
28 —n; =vV2S,/1— L =v28 1 - 2L - L ... . 2.1

V25 =y = VST = o0 S( 1S~ 3282 ) (2.18)

Inserindo a equacéo (2.18) no Hamiltoniano (2.7) temos
1
H o= =75 |5 (V28— tibibit} /25 — blb; + y/25 — blbi /25 — b )
4,7

+ (S = bibi) (S — bly)]

_ [{ _ Mgt [y _ M V_"zw_”j.)
JEJ:[S( 1 QSb,b] 1 25+b2 1 55 2Sb]
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Vamos supor que a direcao classica de ordem é a direcdo 2. Além disso, vamos
considerar a soma sobre os vizinhos NN, alterando a notagao para -, ; — >; ;- Assim,
ainda podemos reescrever —J 3=, i S? = —% > .5 52 onde o vetor r; designa o vetor
posicao do i-ésimo sitio da rede, d é o vetor posicao de um dos seus primeiros vizinhos
e o fator 1/2 foi colocado para ndo contar duas vezes cada par de sitios da rede.
Além disso —2 3", 55 = —S?JNZ onde Z é o nimero de vizinhos (ou nimero de
coordenacao da rede) e N € o nimero de spins. Assim, o Hamiltoniano se torna

H:—SZJNg—QJZ[ 5 (1 gobibiyf1— 2L+ 81— 2 1= D)

—QS(nZ—i—nj)—i— 2n nj] . (2.20)

Este Hamiltoniano descreve “particulas” chamadas de magnons (ondas quantizadas de
spin), que representam excitagdes coletivas nos spins da rede, que se comportam como
se fossem particulas e, por isso, sdo denominadas de quasiparticulas. Esses magnons
podem interagir fracamente entre si, além de perturbar a ordenagao do estado. Usando

a expansao desenvolvida obtemos
Z 1 1
2 - 2 2

n? n; n?
_ 1o : (O I A A
5 Z K 15 3252 ) bib; ( 45 3252 )

2 2
o (1_43_3252'”> (1_439_ 3239*2"'>bj1 - (@21)

e mantendo somente os termos até a ordem quadratica temos o Hamiltoniano

Z 1 1
H = —$2INZ 27 Y {—S (i + ;) + nnj]
2t 2 2

s i (2) - (1)

(&)
T gt A
ity = <4s>b b (45)17} ’ (2.22)

que usando a definicdo do operador n; = b}bj de volta, temos
Z
H = SN =T [
(i.d)

bib; bib,
Bt pat AT
bibj = bib; (45) <4S>blbf
bib, bib;
(PR A A 1Yt ]
+blb; b(4s>b b<45>b]

— S (bbi + blb;) + blbiblb ]

Sy

(4,4)

, (2.23)
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ou, agrupando os termos com 2 e 4 operadores obtemos

y o _SZJNg_JZ[ (bibl + bib; — i — ;)]

(3,5)

Tpl T T Tyt
+Z > [bibIbb; + blbibib} — 2b]b:blb,

+blbTb;b; + biblbib; — 2b1biblb;| (2.24)
que pode ainda ser reescrito como

H= —SQJNg — I3 S (bib} + blb; — blb; — blb;)

(6.5)

+2 Z {b*bT b —b;)F + (b1 = 0])” bibj] . (2.25)
(4.7)

Os termos de ordem superior a ordem quadratica introduzem interacées entre 0s
magnons. Essa representacdo dos operadores bosons se torna incorreta para n; > 25.
Podemos notar que o autoestado de S%, na auséncia de bdsons no sitio j (n; = 0),
corresponde ao estado cujo autovalor € maximo S. Vamos supor que os estados
excitados de mais baixa energia correspondem a pequenas oscilagdes coletivas dos
spins em torno da direcdo de ordem (digamos, a direcao z). Assim, essas oscilacoes
(chamadas de ondas de spin) fazem com que <S§> seja menor do que S e, assim,
existe um numero de bésons (n;) # 0. Se (n;) < S, a redugéo em <Sj> € pequena
(oscilagbes fracas). Por extensdo, (n;) < 2S5 para oscilagdes fracas e é razoavel realizar
uma expansao nesse pequeno parametro. Para representar os operadores de magnons,

faremos uma transformacao de Fourier

1 , 1 .
bi=—=> e* by bl = —= > e *mpl (2.26)
VR 2 VR

em que bk(bL) representa os operadores de aniquilacao(criacdo) de um magnon com
vetor de onda k. As transformacdes inversas sao

1 —ik-r; t 1 ik-r; 1.t
= — i by = —— Tl 2.27
N ; € k N ; € ( )
A relacado de comutacéao para estes operadores séo
1 1 .
i —i(k—q)-r; T —i(k—q)r; __
[bre, bl | = e [bi,b!] = e T =g (2.28)

Os vetores de onda k, dos novos operadores, pertencem a zona de Brillouin (sigla
BZ de “Brilluoin Zone”), na qual eles estdo mais préximos da origem. Usando uma
condi¢cao de contorno periédica para uma quantidade fisica, em um sitio j, ao longo do
eixo z, isto &, f (z;) = f (z; + N,a), em que N, é o numero de sitios ao longo do eixo
x, podemos expandir f (z;) em uma série de Fourier

xj) =Y Ay e"" (2.29)
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e aplicar a condicao de contorno periédica para obter a condi¢ao k,N,a = 27n, —
k, = 2mn,/N,a = 2mn,/N,, em que n, € um inteiro positivo, negativo ou nulo. Vamos
escolher n, de forma que k, fique mais préximo da origem. Supondo que N, seja pat,
a escolha para n, que nos leva a essa condigao é escolher os valores —N,./2, — N, /2 +
1,...,N./2 — 1 e assim, os vetores de onda residem no intervalo [—x, 7). De forma
analoga, para as outras dire¢bes obtemos k, = 2mn,/N, e k, = 2mn,/N,, com as
mesmas escolhas de n, e n..

Voltando ao desenvolvimento do Hamiltoniano, nos termos com 2 operadores,
temos

1 ~ . .
S L bl —bih —bih) = E:*Z(k*)'ri —ik- iq-
k,q

—e D0 1) plbg

= AT 2

= SZY (e — 1) bb, (2.30)
k
em que
Yot = Zmy, (2.31)
[
1 .
o=z Nzeﬂk—q)'ri = Okq - (2.32)
[ r;
O Hamiltoniano se torna
Z
H = —JN52§ + Z SJZ (1 — ) blby
T Z [bTb (b — b;)* + (b] — b})zbibj} , (2.33)
que pode ser reescrito na forma
onde
S/
By = ~S°JNT (2.35)
H = Ywdlbe, Hy= ‘i 3 [bjb} (b — b,)? + (o] — b})Qbib]} . (2.36)
k )
we = SJZ(1—) . (2.37)

O Hamiltoniano
Hsw = Ey+ Hi = By + > wiblby (2.38)
k
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cujo subindice “sw” significa spin-wave, descreve ondas de spin que ndo interagem
entre si e a equacao (2.37) representa a relagao de dispersao dessas ondas de spins. No
limite de comprimento de onda grande, em que A — oo e k — 0, a relacéo de dispersao
se anula, pois wy ~ S.J |k|*. Este é o modo de Goldstone, sem gap, mencionado na
subsecdao (2.1.3), do estado fundamental do ferromagneto.

O fator y da equacao (2.31) depende da rede, uma vez que § depende da rede.
Para as redes unidimensional em cadeia e quadrada, o fator vale, respectivamente,
Yk = cosk € y = 3 (cos k, + cos k). Usando a rede clbica simples como um exemplo,
o célculo de v, segue do fato de que o vetor de vizinhos NN §, a partir de um sitio,
estao ao longo dos eixos +x, +y, 2 e tem modulo a, que sera assumido como sendo
1. Assim, 35 e'k0 = eife 4 emthe 4 ethy 4 e=iky 4 eik= 4 e=iks = 9 (cosk, + cosk, + cos k).
Como o numero de vizinhos NN para a rede cubica simples é Z = 6 obtemos, da
equacao (2.31) . = %(cos k. + cosk, + cosk,). Dessa forma, >, v = 0, pois para
cada valor de k € BZ, havera outro k' € BZ tal que cos (k) = — cos (k').

A magnetizagdo m = (1/N) >, (S;) € uma medida natural da intensidade da
magnetizagédo do sistema. Se m = |m| é positivo (ou zero), o sistema possui (ou néo)
ordem ferromagnética. A magnetizacao é o parametro de ordem para fase ferromagné-
tica. Por definicdo, um parametro de ordem é uma quantidade ndo-nula na fase onde
essa ordem esta presente e € nula para outras fases. A magnetizacao por sitio pode
ser escrita como

m= A =S g =S -GX m)=5-Am. (239)
Para os magnons livres, n,, € 0 numero de ocupacgao de Bose-Einstein

me= (e —1)7 (2.40)
pois sdo considerados, para aproximacdo adotada, bdésons néo interagentes. Aqui,
B = (/chT)‘1 onde T' é a temperatura e kp € a constante de Boltzmann (faremos kg = 1
daqui em diante). Consequentemente

1 1 1 d’k
Am = N ; (G’Bwk _ 1) - (27T)d / (eﬁwk _ 1) . (241)

Para T' > 0, a integral (2.41) diverge para uma e duas dimensodes (d = 1,2). Isso é
consistente com o teorema de Mermin e Wagner, que desconsidera uma magnetizacao
espontanea em d = 1, 2 para temperaturas nao-nulas. Para d = 3, é possivel mostrar
que Am o T%/? quando T — 0.

Considerando, agora, um Hamiltoniano FM de Heisenberg dado por

H=—JY (8787 +S/SY+AS:S;) (2.42)
(4,9)



Capitulo 2. Referencial Tedrico 26

em que A > 1 € um parametro de anisotropia, a simetria de rotacdo € quebrada,
mas nao é quebrada espontaneamente. Ainda assim, tem-se [S%, H| = 0. No estado
fundamental, os spins estao alinhados ao longo da direcédo z. A relacédo de dispersao,
agora, € dada por

wr =SJZ (N — %) , (2.43)

e existe um gap para k — 0 dado por wy = SJZ (A —1). A nova integral para Am,
neste caso, é convergente para d = 2, 3 e existe um estado ordenado abaixo de uma
temperatura critica em duas dimensdes.

2.2.2 Representacao de Holstein-Primakoff do antiferromagneto

Vamos escolher o estado classico de Néel. Os spins estdo orientados nas
direcdes Z e —Z, nas subredes A e B, respectivamente, conforme representa a fig.(5).
Definimos os spins rotacionados na subrede B como S;, com j € B, sendo

Si=-5;, Sr=5v, S'=-5Y. (2.44)
Entédo, o Hamiltoniano do sistema é dado por

H=1JY 525+ ;JZ (S8 +5787) (2.45)
%)

onde S‘j e 5{ possuem a definicdo padrdo no indice j
SF =57 +iS = 57 . (2.46)
Usando as representacdes de Holstein-Primakoff para S em A e S em B, obtemos
= —J> {SQ — S (ni +nj) + ninj}

+JSZ<\/1 b\/l s, +bT\/1—bT\/1—). (2.47)

Utilizando a expanséo (2.18) e considerando os termos até a ordem quadratica obtemos

H = —SQJNg
+JSZ ng ;) + IS Y (biby +b[b]) — T - mam

(2

—JSZ( it b+ <,

O] L bl Sb*) , (2.48)
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que, com as transformagdes de Fourier (considerando apenas termos com produto de
2 operadores) temos

H = —SZJNg
+JS— Z Z (6—1k~rbLezq-rbq + e—2k~re—z&-rb;[{ezq'rezé-rbq)
2N r,d k,q
—.—JSi Z Z (elk-rbkezq-rezé-rbq + e*lk-rb;r(eflq-refui-rb’[) 7 (249)
2N r,d k,q 4
ou 7
H = —SQJN§ +H +Hy+--- (2.50)
com
H = JSZY {bLbk + 2 (bt bLka)} , (2.51)
k
T ot (bt 5020 bt (] 4 5.)°
Hy =~ <Z> [bi (65 +8:)" by + 81 (6 +8,) 0] - (2.52)
2y

Novamente, os vetores de onda k, devem residir na BZ, a regido em que os vetores
de onda ficam mais préximos da origem. Agora, devido a natureza da rede bipartite, a
condicéo de periodicidade se da a cada 2a, 0 espagcamento de cada subrede. Nesse
caso, para a rede unidimensional, a condi¢do nos da k, = 2mn,/2N,a = 7n,/N,.
A escolha para n, que nos leva a zona de Brillouin s&o os valores —N, /2, —N, /2 +
1,...,N,/2 — 1 e assim k, € [—g, g) Essa é a zona de Brilluoin magnética (sigla
MBZ do inglés “Magnetic Brillouin Zone”) para o antiferromagneto unidimensional e
é diferente da BZ tipica da rede cristalina toda. Para uma rede quadrada, a MBZ dos

vetores de onda devem pertencer a regido sombreada da fig.(6)

Figura 6 — Zona de Brillouin magnética para a rede quadrada antiferromagnética

(0,7)

Devido aos termos cruzados em b, o Hamiltoniano precisa ser diagonalizado
para ser escrito como o Hamiltoniano de um oscilador harménico quantico. Como é feito
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na literatura padrao, diagonalizamos usando as transformacdes de Bogoliubov. Além
dessas transformagdes, utilizamos um outro método mais efetivo, desenvolvido por
Colpa [22], que vamos denominar de método da matriz paraunitaria e serd esclarecida
na secao (2.2.5). Aqui, as transformagodes de Bogoliubov sdo dadas por

b = (XkOék - Pkaik> ) bL = (XkOéL - ,OkOé—k) . (2.53)

Note que {bk, bH — 1 deve ser preservado, e ao exigir as relacbes de comutacido
candnica {ak, aH = 1, os coeficientes das transformacdes devem satisfazer

Xe — P = 1. (2.54)
Isso nos leva a escolher
Xx = cosh (0y); pi = sinh (0y) . (2.55)
Assim temos

bib_i. = cosh? (Ay) axa_y — cosh (6y) sinh (6y) (ozkozf{ +al o k) + sinh? (6) of Laf
bibt . = cosh? (6i) af o — cosh (6y) sinh (6y) (aka x + o kak) + sinh? (Ay) o_yer_yc
bibe = cosh? (Ay) af.ai — cosh (6y) sinh (6y) (aka K oo kak) + sinh? (6y) a_xa'

de forma que podemos escrever H; como
H, = JSZZ{[cosh (6y) + sinh? (fy) — 712 cosh (fy) sinh (Gk)} Qo

4 sinh? (6) — i cosh (6y) sinh (Gk)}
+JSZY " {— cosh (fx) sinh (6k)
K

—I—% [COsh2 (Ox) + sinh? (Qk)}} (OélT(ozL + OékOCk> , (2.56)
que, usando as identidades hiperbdlicas

2 cosh (fy) sinh (fx) = sinh (26y) (2.57)
cosh? (fy) + sinh?® (f) = cosh (26y), (2.58)

obtemos
Hy = JSZ  [cosh (26x) — i sinh (26y)] af ay
k
1 ISZY {sinh2 (6h) — 2 sinh (291()}
k

Z
+JS§ > [ cosh (26y) — sinh (26y)] (ak&k + aLaL) , (2.59)
K
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e para que H; seja diagonal, devemos ter

Yk = tanh (29k) 3 (260)
ou
sinh (26y) = L
1—
cosh (26) = L . (2.61)
1%

Com isso, podemos reescrever H; na forma diagonal

1 JSZ
H, = Zwk (aLak + 2) - Z , (2.62)
Kk k

we = JSZ\1—1¢, (2.63)

e o Hamiltoniano pode ser reescrito como

H:E0+Zwk (altak) —|—H2+ (264)
k

com a energia do estado fundamental

A Z
Ey = —NJ52§ - JS§ (N - zk: V1— 713) : (2.65)

A equacéo (2.63) nos da a relacao de dispersao para o antiferromagneto de Heisenberg.
Para pequenos valores do vetor de onda, k ~ 0, temos a expansao v ~ 1 — ’2“—2, onde d
é a dimensdo. Assim m ~ K| \/g Para redes quadradas e cubicas, o numero de
coordenacdo vale Z = 2d. Assim wy ~ 2J5/d |k|. As excitacdes do espectro do sistema
AFM séo lineares em |k|, ao contrario da relagao quadratica encontrada para o sistema
FM. No estado fundamental de H, ndo existem magnons «y, pois custam uma energia
wk > 0. Assim, podemos definir um estado fundamental |G) tal que H |G) = E, |G).
O primeiro termo de (2.65) € quadratico em S, correspondente a energia classica do
estado de Néel (equagéo (2.12) com spin 1/2 e Z = 2) de um AFM classico de vizinhos
mais préximos com spin S. Os termos restantes sao proporcionais a S e representam
a correcdo quantica para a energia do estado fundamental. Essa corregdo é negativa
pois 1« < 1 e /1 —12 <1 < N. Portanto as flutuagdes quanticas reduzem a energia
do estado fundamental.

Para o AFM, é necessério investigar o seu parametro de ordem. A magneti-
zacdo m = (1/N) Y, (S;) ndo pode ser usada, pois ela é nula na presencga da ordem
antiferromagnética, devido as duas subredes contribuirem com magnitudes iguais e
sinais opostos para m. Assim, seu parametro de ordem natural € a magnetizacao de
subrede, definida como a média (S;) em apenas uma das subredes. Sem perda de
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generalidade, escolhemos a subrede A, onde a ordem esté na dire¢do z. A intensidade
da magnetizagédo de subrede é dada por

1 1
Ak

NA jeEA ]EA
com a correcao, ao resultado classico de S, dado por

1

Amy = —
A Na 2

1
_ t
(ny) = 2 (blb) | (2.67)
onde N4 = N/2 € o nimero de sitios da subrede A. O Hamiltoniano AFM tem a forma
de um oscilador harménico simples quando escrito em termos dos operadores «,
definidos em (2.53), 0 que nos da
2
Amy = N Z [Xk <akak> + pi <Oz_kaT_k> — XkPk <aka_k + aT_kaLH ) (2.68)
k
Os valores esperados séo calculados como valores esperados quanticos e térmicos,
isto &, (O) = Z7'%,, (n|O|n) e PE» onde Z = 3, e ##» é a fungado particdo. Aqui, a
soma em n € feita sobre os autoestados {|n)} do Hamiltoniano H com autoenergias
E, . Primeiro, seja
(aas) = 2713~ (nancaan) ™75 (2.69)

e seu complexo conjugado. O termo (n|axa_x|n) no somatério produz um termo do
tipo (n + 1|n — 1) = 0 assim como seu complexo conjugado. Assim,

Amy = ]3[ Xk <Oék@k> + pic <04k04k> + pk}
2

i 1
= > | {ni) cosh 26 + 3 (cosh 26y — 1)}
L

N
2 | 1 1
= Nzk: _(nk + 2) 7%1 = 712(] —1. (2-70)

A dependéncia da temperatura estd em ny,. Em uma dimenséao, para temperatura zero,
nx = 0 e o termo com a soma em k fornece

72 o lim 2 761]{ . (2.71)
m ko—0Jky /1 — cos?k

A contribuicdo mais importante para essa integral vem de pequenos valores de k onde
podemos aproximar cosk ~ 1 — k?/2. Assim, o termo principal se torna [, dk/k =
—log ko — oo para kg — 0. Nesse caso, Am 4 diverge, mesmo para temperatura zero.
Assim, concluimos que a suposicao de que o sistema estava ordenado, em uma
dimensdo, mesmo para temperatura zero, é invalida bem como o truncamento na
expansao das ondas de spin. Em duas dimensdes, para temperatura zero, Am, é
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nao-nulo também, e as flutuacdes quanticas reduzem a magnetizacao, mas a correcao
€ pequena o suficiente para dizer que a teoria das ondas de spin indica um estado
ordenado na rede quadrada, para temperatura zero. Em trés dimensdes, a correcao
Am 4 é ainda menor. Para temperaturas finitas, em uma dimensao, nao existe ordem ja
que ela n&o existia nem mesmo para T’ = 0. Em duas dimensdes a ordem nao sobrevive
e o sistema é desordenado, de forma que a teoria das ondas de spin também se torna
invalida. Para trés dimensdes, existe uma ordem para temperaturas suficientemente
baixas.

2.2.3 Bosons de Schwinger SU(2) - Ferromagneto

A representacao de Holstein-Primakoff (HP) é muito Gtil quando tratamos de
sistemas que apresentam fases ordenadas. Para lidarmos com fases desordenadas
precisamos usar outras representacdes. Qualquer representacdo onde escrevemos 0s
operadores de spins em termos de operadores de férmions ou bdsons, que satisfazem
as relagdes de comutacgao

[SC»“ Sﬂ =ieapyS] 3 (a, B,y =1m,y,2) , (2.72)

J77

com S? = S(S+1), podem ser usadas. Vamos considerar o caso de spin 1/2 e
chamar o vacuo (um estado néo fisico) de |0), um estado que ndo ha particulas. Assim,
podemos introduzir os operadores de bdsons a e b definidos por

a0y =[1), v'|0) =) . (2.73)

onde |1) e |]) sdo autoestados da componente S* (« = z, y, z) do spin, cujos autovalores
sao +1/2. Eles representam os operadores de spin da seguinte forma

SH = alb; . S; =bla;, (2.74)
. Ly t
57 = §(aiai—bibi). (2.75)

Esta é a representacdao dos Bésons de Schwinger (sigla SB). Os novos operadores
obedecem a relacao de comutacao padrao para os bosons, [a, af} = [b, bq = 1. Com
esta representacgédo, as relagées de comutacao (2.72) para as componentes do operador
de spin sao satisfeitas. Além disso, o produto S; - S; = S;S; sobre um sitio é dado por

S g _ gt (SiS7 +5;757)

; 5 + 5257 (2.76)
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ou, usando as representacdes dadas,

2 St i)
S; = 5 —F4(0LiaZ bibl>
1
1
_ = T T Tr 0t T
= 4 2a-<1+bb)az—i—2b (1%—6La2)l)+aaaaZ + b, b;b; b; 2aabb)
f fa: - blib.
_ a a; —2|—b b; (alal—;blbl . 1) ‘ (2.77)

Mas S?|S,m), = S (S +1)|S,m), e, assim, devemos ter
ala; + bib; = 25 | (2.78)

estabelecendo um vinculo local entre os operadores a € b restringindo o espago de
Fock desses bdsons, tornando o modelo mais dificil de ser tratado. O modelo FM de
Heisenberg, de vizinhos NN, dado por

H=-JY8-8=-J% [; (S7S; +5757) + s;s;} , (2.79)
(4.4) i,J

pode ser escrito na forma

H=—-JY B (albibla, + blasald;) + i (ala; — bib) (ala; — bid, )} . (2.80)

Utilizando o vinculo (2.78) nos dois ultimos termos para o sitio j, temos

H = —g > [a}bib;aj +blaalb; + ala;ala; + bibblb; — S (a}ai + bjbz‘)]
(4,3)
J
= -3 > [ b bTa] + bla;a Tb +a aza a; + +blb; bTb — 252] (2.81)

(,3)

Vamos definir, para o ferromagneto, o operador

F, = ; (ala; +bib;) . (2.82)

em que, seu complexo conjugado € dado por
1 1 1
t t t t t
F, = 5 (a a; +b,b; ) 5 (a a; + b b) 3 (aiaj -+ bibj> . (2.83)
Com essa definicdo, podemos escrever a relagao
2F[F; = S(S+1) = = (aial +b:b}) (ala; +bfb;) = S (S+1)

(aafala; + a;alblb; + biblala; + bibfblb;) — S (S +1)

NN~

(blaialb; + albibla; + alaiala; + blbiblb; — 25%) | (2.84)
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tal que o Hamiltoniano pode ser reescrito, de forma mais compacta, como

H = —JZ 2FfFy;—S(S+1)] . (2.85)

Em cada sitio, a condicdo dada pela eq.(2.78) deve ser respeitada. A fim de cumprir esse
requisito, vamos incluir, via multiplicador de Lagrange, o parametro A no Hamiltoniano

H= —JZ 2FfFy — S(S+1)] SDIPY (ala; + blb; — 25) . (2.86)

Poderiamos, por exemplo, imaginar que cada sitio estivesse em um dos autoestados
(2.73), isto é, ele seria ocupado por um bdson criado por a' ou bf, representado
pela condi¢cdo (2.78), com 2S5 = 1. Para desenvolvermos esse Hamiltoniano, vamos
desacoplar os termos que envolvem o produto de quatro operadores através do método
da aproximacao de campo médio, em que tomamos J; independente do sitio e usamos
o desacoplador

FiFy — Fi(Fy) + (F) Fy = [(F))[ = FiF + FF,; — P (2.87)
obtendo
Hye = —2JF Y (Ff+Fy)+ > A (ala; + bjb; — 25)
(6,3) i
+INZ[2F? + S(S+1)] (2.88)

em que o subindice “MF” é o acrénimo para mean-field. Os termos que nao possuem
operadores de bdésons compoem a energia fundamental do sistema. Fazendo J =1¢€
uma transformacao de Fourier (2.26)

_ b

a; = \/_Zelk“a \/_zk: e Tiby | (2.89)
nos termos com operadores, obtemos
Hup = (A= ZFn) (afax + bbi)
+INZ[2F% + S (S +1)| - 2ANS, (2.90)
ou
Huwr = zk:wk (aLak + bLbk)
+JNZ[2F* + S(S+1)| —2ANS (2.91)

onde wx = (A — ZJF~y), N € o numero de sitios da rede e Z o numero de vizinhos NN.
A energia livre de campo médio para sistemas bosbnicos é dada por

Fur =61 In (1 - e_“’k’3> + B, (2.92)
k
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onde E, = JNZ [2F? + S (S + 1)]—2ANS é a energia do estado fundamental. Podemos
obter os pontos de sela minimizando a energia Fiyr com relacdo a A e F, isto €

85;“ =0 ; a;;ﬁf =0, (2.93)
85’; —1 ; %‘;i‘ = —ZJ %, (2.94)
que nos da
1 1
= me=5; =Y mu="F, (2.95)
N k N k
com .

chamada de funcao de Bose. No limite continuo temos

! 7 | _nkdk =S ; % nkydk =F . (2.97)
(2m)" /BzZ (2m)* JBz

Estas sdo as equacgdes autoconsistentes que determinam, de forma univoca, os para-
metros de campo médio F'(T,S) e A (T, S). Das equagdes (2.95), podemos obter

F:s—jlvgnku—yk). (2.98)

No limite termodinamico, tomamos N — oc. Enquanto 7" — 0, a funcéo de Bose (2.96)
nos leva a n, — 0 para todo k # 0. Para que o primeiro vinculo da equacao (2.95) seja
respeitado, devemos ter uma ocupagédo macroscépica em k = 0, ou seja,

1 1
S = N zk:nk o - (2.99)

Em outras palavras, existe uma condensacao de Bose em 7' = 0 para k = 0.

2.2.4 Bobson de Schwinger SU(2) - Antiferromagneto

No modelo AFM de Heisenberg, consideramos a rede bipartite com subredes
A e B e interagGes entre vizinhos NN. A ligacao (ij) € definida de forma quei € A e
j € B. Vamos definir o operador de ligacdo AFM

1
Esse operador € antissimétrico sob a troca de indices i — j, isto é, A;; = —A,;;.

Realizando uma rotacdo de = em torno do eixo perpendicular a rede, apenas na
subrede B, nos permite trocar os operadores

a; — —b], bj — Qaj . (2101)
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Essa transformacgéo preserva o vinculo (2.75). Com isso, o operador de ligagéo A;; se

torna simétrico, isto é )
Aij = Ay = 5 (@ia; +bib;) - (2.102)

O modelo de AFM de Heisenberg é escrito como
1 — — zZ Qz
Ho= J3se8=73% 5 (St +5787) + 5285
1,7 1,7

(CL;[CLZ‘ — bjbl> (G;CL]‘ — b;b])]

(alalbub + b[bjasa; + alajaia + bjelbib, — 25%)]

2A0Ai; — §?) . (2.103)

Realizando uma aproximacao de campo médio para desacoplar o produto AIinj, de
forma analoga ao que foi feito na eq.(2.87), isto é

Al Ay = Al (Ag) +(Al) Ay = [(AL)] = aba+ A4, -2, (2.104)

e inserindo o vinculo (2.78), juntamente com a definigdo (2.100) obtemos

Hye = —JAY (alal +blb} + aia; + bid;) + Ay (ala; + blb:)
(i) i
+JNZA* + ;JNZS2 —2NSA. (2.105)

Realizando uma transformacao de Fourier, obtemos
Hw = —JA? zk: e (alaly + LBy + axa i+ bibi) + A Zk: (akar + bl
+JNZA* + ;JNZSQ —2NS\. (2.106)
Diagonalizamos Hyr usando as transformacdes de Bogoliubov, dadas por
ax = cosh Oy + sinh Qkaik; bx = cosh 0y Sy + sinh Qkﬁik , (2.107)
que nos permite escrever
Hyr = ; ; (A cosh 20y, — Z J Ay sinh 26y) (ozltozk + ozkole( + ﬁlﬁk + Bkﬁlt)
+; ij (Asinh 20, — Z.J Ay cosh 264) (alaly + o + BB, + Buf)
+AY (2 sinh? 6y, — cosh 26’k)

k

1
+JNZA* + 5JNZS2 —2NS). (2.108)
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A condicao para que os termos anémalos se anulem é

tanh 26, = 2 J:”k : (2.109)
e o Hamiltoniano assume a forma
Hue = Y e (afon + BLA)
k
+ Zwk
k
LINZA® + ;JNZSQ _oN (S + ;) A, (2.110)

onde wy = \//\2 — (ZJA)*. A energia livre de campo médio é dada por

1 1
Fur =267 In (1= e7) 4 Y + NZJA? 2N (s + 2) A+ SINZS?, (2111)
k k

e como ln (1 — e"*’kﬁ) =1In {e’wkﬁ/Q (eﬂ”kﬁ/2 — e’“kﬂ/z)} = —*8% +1n {2 sinh (5%)} obte-
mos

1 1
Fur=6""Y 2 l2 sinh <B;“>] + Y wi+ NZJA*> — 2N (S + 2) A+ §JNZSZ .
k k

(2.112)

Minimizando essa energia com relacéo aos parametros A e )\, obtemos as equacoes
de autoconsisténcia

1 Z2J AR 1
El LA 2.11
¥ o (m+3) = 24, (2.113)
1 A 1 1
= M(("k*z) = S+3. (2.114)

Assim como no caso FM, determinamos, de forma univoca, os parametros de campo
médio A (T,5) e \(T,5).

2.2.5 Diagonalizagdo por Matriz Paraunitaria

O trabalho original do procedimento de diagonalizagéo é feito por Colpa [22]
intitulado de diagonalizagdo de Hamiltoniano de bdsons quadraticos. Como propé-
sito de ilustrar a esséncia da técnica, similar ao procedimento adotado na ref. [23],
consideramos um Hamiltoniano bosénico quadratico geral da forma

HI;Z\I/TM\I/; wh= (], bl by, by) (2.115)

De forma genérica, o indice n = 1,..., N em b, e b/ indica algum grau de liberdade
como momento, spin, etc. Para encontrar os automodos correspondentes a M, introdu-
zimos novos operadores de criagdo (aniquilagéo) +! (v,,) tal que

v =TT FT:<VI,...,7JV,71,...,7N) , (2.116)
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em que T é a matriz de transformacéao. As relagdes de comutacao padrdao dos boé-
sons devem ser satisfeitas para os novos operadores € podemos representar isso,
resumidamente, na equac¢ao matricial

[\IIZ-,\I/T} [F“FH (p3)ij: ps = ( Ly 0 ) .

0 —1nxn
Como
rarl] = [(rhe), (i), [ i, ST ]
= S {Thw] (1) — v ( Tyz)Tfk\Pk}, (2.117)

k,l

e para que |I';,I'f . a matriz de transformacéo deve satisfazer Tp;TT = ps.
J 3

Em outras palavras, Té paraunitéria. A escolha da matriz é feita de tal forma que o
Hamiltoniano se transforme em

H= ;FTTTMTF : (2.118)
w1 0 0
0 wy --- 0
T™MT=| . _ , (2.119)
0 0 - way

para w; € R. Os elementos da matriz de transformacao T podem ser obtidos dos
autovetores da matriz dindmica K = psM, que define a equagdo de movimento de
Heisenberg para V. Todos os autovalores da matriz dindmica (quando for diagonalizavel)
sao reais e aparecem em pares. Entdo, a matriz T é formada pelos autovetores da
matriz K:

T=[V(w), . .,.V(wy),V(-wi1),...,V(-wn)] , (2.120)

com os autovetores V' ordenados como
Vi (wi) p3V (wi) = 1, Vi (—wi) paV (—wi) = =1, (2.121)
para cada conjunto {V (w;),V (—w;)}. Além disso, temos as rela¢des

TIMT = E =diag(wi,...,wn,w,...,wWx) (2.122)
T'KT = E:diag(wl,...,wN,—wl,...,—wN), (2123)

e ambas matrizes M e K sao diagonalizadas simultaneamente.
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2.3 Modelos de Heisenberg modificados

Os modelos mais simples de Heisenberg, considerados até agora, envolvendo
apenas termos com interacdo de troca sdo de natureza isotropica, isto é, ela néo é
capaz de definir uma orientagao privilegiada para os momentos magnéticos, em relacéao
a um eixo cristalino. No entanto, em um ferromagneto real, por exemplo, esse ndo é o
caso porque o estado ordenado possui uma distribui¢cdao de spins orientados em alguma
direcdo. Nesse sentido, € necessario considerar uma interacao que provoque o efeito
de anisotropia magnética do material. Em decorréncia das interacdes de dipolos magné-
ticos (quadrupolos, etc), a orientagdo dos momentos magnéticos dos ions, em relacao
ao eixo cristalino, se torna dependente da energia, de forma que uma orientagcéo seja
mais favorecida, energicamente, que outra. Essas interacdes, que provocam anisotropia
do modelo, sdo capazes de definir eixos faceis de magnetizacado. Basicamente, essa
anisotropia tem origem na influéncia do potencial elétrico da rede cristalina sobre o
acoplamento spin-érbita, cujo tratamento, utilizando teoria de perturbacdo em segunda
ordem para energia spin-orbita, gera termos adicionais no Hamiltoniano de Heisenberg
do tipo

Han =Dy (S’ +EY_ |(S)° = (S))°] (2.124)
7 i

onde D e FE sao parametros que indicam a intensidade da interacdo de anisotropia
e o subscrito “an” € um acrénimo para anisotropy. Para sistemas com spin 1/2, por
exemplo, temos (S®)* = 1/4 (com h = 1) para a = z,y, z e, sendo uma constante,
nao contribui relevantemente no calculo das propriedades magnéticas do sistema.
Portanto, H,, € relevante para sistemas com spin S > 1/2. O primeiro termo de
(2.124) é chamado de anisotropia de ion unico. No casode £ =0e D > 0, para um
sistema de spin 1, ele favorece o alinhamento dos spins no plano zy minimizando a
energia, pois o alinhamento ao longo do eixo z custaria uma energia extra ao sistema.
Assim, para D > 0, chamamos essa anisotropia de plano facil. Se E =0e D < 0
ele favorece o alinhamento ao longo do eixo z, reduzindo a energia do sistema e
chamamos a anisotropia de eixo facil. Uma variagcdo no parametro de anisotropia
pode for¢car uma transicdo de fase, mesmo em temperaturas baixas como 7" = 0.
Essa transicéo, denominada de transicao de fase quéntica (QPT), em geral, acontece
de um estado ordenado magneticamente (ferromagnético, antiferromagnético, etc) a
um estado desordenado (paramagnético). Considerando o modelo AFM de spin 1,

bidimensional, com anisotropia de ion Unico temos
H=JYS;-S;+ DY (S)* . (2.125)

ij i
Novamente, aqui D pode ser positivo ou negativo. Em nosso caso, trabalhamos com D

positivo, de forma que os spins ficam no plano zy e a anisotropia € de plano facil. O
sistema fica magneticamente desordenado para qualquer temperatura acima de zero,



Capitulo 2. Referencial Tedrico 39

mas magneticamente ordenado em 7' = 0. Por outro lado, se D é negativo, os spins
tendem a se alinhar ao longo do eixo z (eixo facil) e o sistema é do tipo Ising. O modelo
tem ordem magnética abaixo de uma temperatura de transicao 7.

Voltando ao nosso caso, 0 segundo termo de anisotropia de ion uUnico na
eq.(2.125) quebra uma simetria de rotagdo. Sem ele, isto é, D = 0, o estado de-
sordenado é simétrico e as componentes z, y € z do spin sdo equivalentes, tal que
<(Sm)2> = <(Sy)2> = <(Sz)2> = S (S +1) /3 que, para spin 1, esse valor é 2/3. Porém,
se D > 0, os spins tendem a se alinharem no plano zy e o termo de anisotropia de ion
unico faz com que a componente = ndo seja equivalente as componentes x e y. Ainda
temos, no estado desordenado, (S*) = (SY) = (S#) = 0. Por outro lado,

((57%) = ((81)?) #((57)°) - (2.126)

Considerando o AFM, para 7' = 0 e D = 0 o sistema encontra-se, entdo, na fase
de Néel. Aumentando o valor de D, as flutuagdes quéanticas levam o sistema a ficar
desordenado, o que ocorre para um valor de D que chamamos de D critico ou D... A
eq.(2.126) continua vélida. Entédo, o estado fundamental é diferente daquele observado
no modelo isotrépico.

Assim, a quantidade @ = ((SZ)2 — %) pode ser usada como um parametro de
ordem chamada de nematica. Ela difere do estado magneticamente desordenado
padrdao do modelo isotropico (estado paramagnético padréo), em que @ = 0. Na fase
nematica, o sistema estd magneticamente desordenado, mas existe esse parametro
de ordem () n&o nulo. Consequentemente, toda fase nematica é aquele estado que
estda magneticamente desordenado, mas ainda quebra a simetria de rotagdo do spin,
em virtude do novo parametro de ordem @. O nome nematico € uma alusao ao termo
de cristais liquidos, em que, a fase nematica é uma fase intermediaria entre a fase de
cristal e liquida, onde, na fase nematica, as moléculas ndo possuem um parametro de
ordem de posicao, mas elas se alinham automaticamente para obterem uma ordem
de longo alcance em relagéo a dire¢cdo, em que o eixo maior das moléculas tendem a
ficarem aproximadamente paralelas.

2.3.1 Frustracdo magnética

O termo frustracéo é utilizado em vérios contextos diferentes. Em termos gerais,
sistemas frustrados classicos possuem Hamiltonianos com intera¢cdes competitivas que
dao contribuicdes a energia que nao podem ser minimizadas simultaneamente. Como
uma forma de desestabilizar a ordem de Néel, a frustragao tem sido estudada exten-
sivamente nos modelos com interacdes de vizinhos mais préximos (NN) e segundos
vizinhos mais préximos (abreviagdo NNN para next-nearest-neighbors), notavelmente,
os modelos J; — J, em rede quadrada ilustrado na fig.(7). O estado fundamental classico
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do sistema depende da razédo n = J,/J;. Para J; > 2J, > 0, por exemplo, 0s spins
vizinhos séo alinhados antiparalelamente, impondo um alinhamento FM nos segundos
vizinhos e frustrando a interacdo .J;. Por outro lado, 2J; > J; > 0, 0s segundos vizinhos
se alinham antiferromagneticamente ao custo de frustrar metade das interagdes J;.
Existe um foco de interesse no ponto J; = 2.J, onde esses estados classicos alter-
nativos sao degenerados e os efeitos da frustragdo sdo maiores. Esses modelos séo
atrativos do ponto de vista do desenvolvimento tedrico, pois sua realizacao experimental
é dificil. Nessa perspectiva, existe uma outra forma de sistemas magnéticos frustrados,
gerada pela geometria da rede, que sdo amplamente apreciadas, onde a estrutura
de Néel pode ser desestabilizada pela rede, somente com interacées NN. Para uma
ilustracao a nivel elementar, considere os spins de Heisenberg distribuidos ao longo
de dois vértices de uma rede triangular com interacdo AFM. O alinhamento do spin do
terceiro vértice fica frustrado devido aos dois primeiros vértices, como mostrada na

fig.(7).

Figura 7 — Esquerda-Centro: Modelo J, — J,, com configuracdes de spins no estado
fundamental para: 2.J; > J, (esquerda); e 2.J, < J, (centro). Direita: Estado
fundamental da rede triangular com degenerescéncia devido a configuragao
do terceiro spin.

N . N .
\. e \. e
\ / \ /
,

Além dos interesses puramente tedricos dos modelos J; — J,, eles sdo co-
nhecidos por descreverem interacées AFM em uma variedade de sistemas quasi-
unidimensional [24] e quasi-bidimensional [25,26] (Lacroix, 380 [19]). No modelo J; — J;
bidimensional, os diagramas de fase sdo temas de bastante debate. Para n <« 0,5
uma ordem Néel AFM com vetor de onda k = (7, 7) € esperado. No limite oposto,
n > 0,5, 0 estado fundamental € uma fase antiferromagnética colinear (acronimo CAF
do inglés “Collinear antiferromagnet”) em que os spins se alinham ferromagneticamente
em uma diregcdo e antiferromagneticamente em outra, caracterizados pelo vetor de
onda k = (m,0) ou k = (0, 7). A natureza do estado fundamental no regime de forte
frustracao, isto é, paran ~ 0,5, permanece um problema aberto, e ndo ha um consenso
geral em sua caracterizacao.
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3 Modelo de Heisenberg anisotropico de
plano facil e interagcao pseudodipolar

O primeiro modelo a ser considerado no trabalho, € motivado pelo modelo
proposto por Jain et al. [27], ao considerar o composto quasi bidimensional Ca;RuQy,
com spin S = 1. Eles propuseram o seguinte Hamiltoniano

Hy =73 (S:S7+SVSY+RS:S:) + DY (S +BY (SiP =AY (858 +8!S7)
(i) i i (i)

(3.1)
onde D e B sao termos de anisotropia de ion-unico induzidos por distor¢des tetrago-
nais e ortohémbicas, respectivamente, e A € o termo de interacao pseudodipolar (a
interacao pseudodipolar é do tipo de super-troca (superexchange), simétrica e aniso-
trdpica, enquanto a antissimétrica € denominada de interacdo Dzyaloshinskii-Moriya).
O parametro de anisotropia D pode gerar uma QPT para um determinado valor de
D = D., no qual para D > D, o sistema se encontra no estado magneticamente
desordenado, D < D, o sistema é ordenado magneticamente. A escolha do sinal de A
depende da direcéo de ligacédo nos sitios. Para nossos propdsitos, vamos introduzir
uma interacao J, entre vizinhos NNN e trabalhar o modelo (3.1) no regime frustrado,
com competicao J; — Jo, no estado magneticamente desordenado, tomando B = 0.
Assim, consideramos o0 modelo

H:Hp+JZZSi'Sj> (32)
{(2.5))

na rede quadrada, onde ((i, 7)) significa vizinhos NNN, ao longo das diagonais. Vamos
desenvolver os calculos desse Hamiltoniano usando a representagédo SB em SU(3).
Nessa representacao, inserimos trés operadores de bosons para construir autoestados
do operador S* na forma

=1y =d') , [0)=tl]) , 1) =ullv), (3.3)

onde |v) é o estado de vacuo. Os operadores de spin sao representados por esses
operadores através das transformacgdes

St=v2(thd+u't.) . §T=V2(tu+dt.), §=ulu-dd. (3.4)

Analogamente ao que foi discutido na segao (2.2.3), sobre o formalismo de bdsons de
Schwinger SU(2) do FM, em termos desses operadores, podemos imaginar que cada
sitio esta em um dos estados (3.3), isto é, que cada sitio esteja ocupado por um dos
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bésons criados por ', df ou t'. Isso estabelece um vinculo entre os operadores na
forma
wu+dd+tit=1. (3.5)

Como trabalhamos com essa representacao na regido desordenada D > D,, o estado
fundamental é formado por produtos de estados S? = 0 em todos os sitios, o que
significa que a maior parte dos sitios estdo no estado |0) = ¢! |v). Neste caso, podemos
fazer a aproximacado da condensacao dos bdsons ¢ que consiste em desprezar a
dindmica dos operadores ¢ e substituir seu valor por um valor médio <t1> = (t,) =t.
Mudando os indices de um sitio para seu vetor posicao

Ui = Uy, , Wj = Up,+or; OU Uy, +dr;, Or; Para NN e dr; para NNN , (3.6)
1

Y o 5 3, (3.7)

(i,5) r;,0r;

em que o fator 1/2 evita a repeti¢cdo de sitios repetidos. Usando a eq.(3.5), podemos
reescrever (S?)?, definido na eq.(3.4), como

(57)? = uhu + dfa (3.8)

uma vez que o vinculo de ocupacao Unica por sitio estabelece que os operadores
de nGmero dos bdsons u! Tug, d*d e tT t.; valem 0 ou 1 em cada sitio. Isso implica
uiuidjdi =0, uzuluzuz = quZ (1 — 2 — dj»di) = u u; € de de = de Assim, temos,
nessas representagdes, o Hamiltoniano (3.2) escrito como

H = (;1 Z |:t2 ( Uy 4 5rUr + d dr+5r + urdr+5r + d ur+51‘ + h.c. )

r,0or

+R (U Uy — d d ) ( Uy §pUr+6r — dl+5rdr+5r>}
Jo

+ 23 [ (ul qette + dldrsar + urdesar + diul, g, +hoc.)

2 r,dr

() ()
P At?

_T Z (d dr+6r +d ur+6r +u dr+6r + UIUI+5I.

r,0r
.I.
_der+6r dlur—i-&r - urdr+6r - urur+5r>

+D Z (ufur + didy) = 3 o (ufur + didy +£2 = 1) (3.9)

em que a sigla “h.c.” se refere aos termos complexos conjugados dos termos que
precedem a sigla, dentro do mesmo parénteses. Aqui foi introduzido um potencial
quimico u, (que faz o papel do multiplicador de Lagrange) para impor o vinculo (3.5) de
condicao de ocupagéao unica de estado em cada sitio. Como o0 Hamiltoniano é invariante
por translagao, faremos p, = u. Este Hamiltoniano contém termos que séo produtos de
quatro operadores. Usando um método de aproximag¢ao de campo médio (Eq. 2.87),
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desacomplamos os 4 operadores escrevendo-os como produto de dois operadores da
forma (Ver ref. [28])

(UTU B de)r. (uTu - de)r +ér; - ; ( ) (uilurz + u:r'i-l—ériuri-i—dri)
g (1= 22) (e, + ] v,
-p (urzdrﬂrérl + dr,url+5rl + h.c. ) - ; (1 - t2)2 + 2p2

onde p = <dT . > = (dy,ur,+or,)- Para a interagédo J, ao longo de NNN, obtemos
uma relacdo similar, no desacoplamento do produto de quatro operadores, com p =
<diiuii+dri> = (dy,ur,+ar,). Usando uma transformada de Fourier nos operadores u € d
da forma

1 Kr, 1 o,
r = —— KTy s dy, = —— T 3.10
Ur, N ; e Tiuy , dy, TN Ek: e K ( )
temos
1
H = 53 (A +h (whuse + chedl, + e, + did)
K
1
—|—§ Z (bx — ck) (ULdik + dyu_g + uxd_x + dLUT,k)
K
1
+§ Z CLl*c (uku_k + didik + dLuk + ude)
K
1
+§ Z ax (uLdk + dkuL + dyd_x + UTkuJLk)
K
+C , (3.1 1)
onde
(M 1 2) w1
=5 (cosky +cosky), 7 =coskgcosk,, Y= 5 (cosk, +ecosky),(3.12)
A = —u+D+2(J1R+J2) (1-#), (3.13)
axy = (B + 4@A’7k) t2 (4J1’7k + B) , Ckx = 4J1’7k (314)
_ (O @) =2
n = (W+m?), % (Rmk i), =7 (3.15)
C = ~NA=N(LR+ D) (1-8) 4N (LRp* + 1)
—N(D—p)—pN (1) . (3.16)

Em 4y, e = 1 para qualquer A > 0, em todas as dire¢des de ligagdo e e = —1 para
A < 0 nadirecdo y. O Hamiltoniano (3.11) é o mais geral para o problema, usando essa
representacao de bdsons. No nosso caso, estamos tratando de uma rede quadrada
bidimensional, entdo o numero de vizinhos NN e NNN de um sitio, coincidem-se e
valem Z = 4. Para redes em duas e trés dimensdes, com temperatura 7' = 0, podemos
encontrar, através de um calculo numérico, os valores p = p ~ 0 [28]. Analisando esse
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Hamiltoniano, percebemos a existéncia de produtos de operadores que nao sao do
tipo uju, e df.d, como aconteceu com o AFM isotrépico, na abordagem de ondas de
spin. Assim, diagonalizamo-lo para que ele contenha apenas os termos diretos uLuk e
d} di, deixando-o analogo ao Hamiltoniano do oscilador harménico quantico. Utilizando
o método da matriz paraunitaria, discutido na secao 2.2.5, a matriz M é dada por

Atbe be—ac  ax ax
M = bk — Ck A + bk Ak ax
ay ay, A+bx b — ek
a1*< CLI*( bk — Ck A + bk
e assim
A + bk — W —bk —Qak
b A — b — —
det (pM — wI) = det ) kT Ik
ay, —ay, “A—bk—w
ay, —ay, —by

ou

0 =

—2[(\+ bi)® — 0} w?

9

(3.17)

(3.19)

+0t — 4P b2+ A+ b)) =2\ + b )P 02— da]” (N + b)) + 8 (A + by Jax]” bie |

cujas raizes (utilizando os valores de ay € b, da eq.(3.15)) séo

1 _

Wi =

hic

Y

MW1+yhts w? =M1 +yhg,

fx £ 9k,

22

S fk =40 g = 4A% .

Assim, o Hamiltoniano diagonalizado é dado por

- Z (wl((l)alt(ak 1 wﬁz)ﬁlﬁk) + Ly,
k

em que

E, =

N | —

C =

Definindo as quantidades

> (w

k

1((1) +wl((2)) +C,

Apape = A+t°hic

Ao = thg,

“NA=N (R + ) (1) —uN (2 -1) .

(3.20)
(3.21)

(3.22)

(3.23)

(3.24)

(3.25)
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com sinal superior(inferior) para o indice 1(2), podemos escrever as relacbes de

dispersao como
W) = AR - A% i=1,2. (3.28)

Como foi descrito nas sec¢des 2.2.3 e 2.2.4, as quantidades ;. e t? podem ser calculadas
pelas equagdes de ponto de sela, minimizando a energia £, em relagdo a e ¢*. Assim,
obtemos (para temperatura 7' = 0) as equagdes autoconsistentes simplificadas, dadas
por

1 h+ h; )
_ s 3.29
1 A-+t2h+ A—+t2h—
212 = Z( (2)k> , (3.30)

que nos fornecem os valores de 1 e t? pela técnica dos multiplicadores de Lagrange, e
consequentemente, obtemos as relacdes de dispersao wfj) em funcéo de k.

Quando calculamos a relagcéo de dispersao, encontramos um ponto da BZ onde
ela se anula. Caso contrario, existe um gap na energia e ele surge no valor mais baixo
de wy. Na fase ordenada, por exemplo, wy se anula em k = (0,0) para o AFM, cujo gap
€ nulo. Nesse trabalho, estamos estudando a fase desordenada de um AFM. Assim, a
dispersao nao se anula em nenhum ponto para D maior que D., mas 0 minimo ocorre
em k = (7, ). Ao diminuir o valor de D notamos, quando D = D,, que wy Se anula em
k = (m, 7). Variamos o pardmentro y para alterar o valor de D. Quando wy se anula
em k = (m, 7), chamamos y de y. critico. Assim, y. € determinado quando wy, = 0 na
eq.(3.28), isto é

0=1+yht; 0=1+y.hy . (3.31)

Considerando, para ilustracao, J, = 0 e A > 0 em todas as direcdes, onde ¢ = 1 na
expressdo de 7y da eq.3.12, em k = (w, 7), 0 y. € dado por

1

ik (3.32)

Ye =

Nesse caso, 0 maior denominador fornece o menor y e, consequentemente, a menor
excitacdo, dada por wk Portanto, y. é calculado a partir de »;" em detrimento de A,_.
Quando consideramos J; # 0 e A geral, temos

1
471 (1—n)+2A(1+¢)

Yo = (3.33)

3.1 Resultados

Para investigar a transicao de fase quéantica (QPT), precisamos calcular o valor
de D., parametro que indica a QPT entre o estado de Néel e o paramagnético. A
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partir dos valores de . e t? e das equagdes (3.13) e (3.22), podemos calcular D. Jain
et al. [27], usando teoria de ondas de spin modificada, encontraram um D, = 8.J;.
Ao calcular os valores de . e t? pela técnica de multiplicadores de Lagrange, nas
relacdes de autoconsisténcia, obtemos D, = 5,47.J,. De acordo com Zhang et al. [29],
essa técnica utilizada, fornece resultados melhores que a teoria de ondas de spin
modificadas, quando comparados aos calculos da técnica de Monte Carlo Quéantico.

Primeiro, consideramos o modelo de Jain, dado por (3.1), sem a interagao J; de
NNN. Consideramos A > 0 em todas as ligacdes e deixamos J; = 1 e R = 1. Na fig.(8)
mostramos D. em funcéo de A, em que D. aumenta com o aumento de A. No caso
em que A < 0 na direcao de ¢, o valor de D. ndo é afetado devido ao termo 4, em gy,
pois gx = 0 em k = (w, 7). O grafico pode ser interpretado como um diagrama de fase,
em que a regido abaixo da linha sélida representa a fase de Neel, e a regidao acima
representa a fase nematica.

Figura 8 — Parametro de anisotropia critico D. em fungédo de A e R = 1. Abaixo da linha
solida, o sistema esta na fase de Néel, acima ele esta na fase nematica.

Nematica

D¢

Na fig.(9), mostramos ambos os ramos wl(f) e wff) das dispersdes das ondas de
spin, gerados na BZ magnética (I' = k = (0,0), M= k = (7,0), e X= k = (7, 7)) para
D =90e A = 0,2. O grafico mostra um desvio qualitativo do AFM isotropico. As
excitacdes minimas acontecem para k = (w, 7) em nosso caso e k = (0,0) para o AFM
isotropico. Além disso, o grafico mostra que o efeito de A € mais pronunciado em torno
dos pontos I e X, devido a sua influéncia nos termos h; e h, .

Construimos também o grafico dos ramos da dispersédo na fig.(10) para os
valoresde D = 18,0 e A = 0,8. Quando A = 1, o ramo da dispersao wl(f) se torna
constante.

Na fig.(11) mostramos a relagédo de dispersao wy para D = 10, A = |0, 3|, com
A < 0 na direcao de ¢, para comparar com a figura 2 da referéncia [27]. Embora ele é
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Figura 9 — A relagdo de dispersdo wy na BZ, para D = 9.0, A = 0.2. Aqui I' = k =(0,0),
M=k = (7,0), e X=k = (7, 7).
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Figura 10 — A relacédo de dispersdo wy ha BZ, para D = 18.0, A = 0.8. Aqui I' =
k =(0,0), M=k = (7,0), e X=k = (7, 7).
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feito para fase de Néel (com um conjunto diferente de parametros), podemos observar
que o comportamento da dispersao nesse esquema da BZ é qualitativamente similar.
Os efeitos do termo pseudodipolar A ficam mais evidentes em torno de (7, 0), devido
ao termo (cos k, — cos k).

Agora, analisaremos o problema no regime frustrado, em que J; > 0. Esse
problema é interessante porque modelos J; — J, tem sido investigados na literatura
para o estudo de supercondutores a base de ferro com altas temperaturas (sistemas
com spin 1) [30—32]. A relagao de dispersado wy, naBZ,paraD =4, A=0,3en=0,8¢
mostrada na fig.(12). Como pode ser visto, 0 minimo caracterizado por M=k = (7,0) é
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Figura 11 — A relacdo de dispersao wy ha BZ, para D = 10.0, A = 0.3, mas com A
negativo na direcao 4.

1.4

1.2

“k

0.8

0.6

4 I
(555) (7T, O) o) (7r77r) (070) (Wvo)
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Figura 12 — A relagéo de dispersao wy na BZ, para D = 4.0, A = 0.3 e n = 0.8. Aqui
I'=k =(0,0), M=k =(7,0), e X=k = (m, 7).
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A fig.(13) mostra a relacao de dispersao para D = 0, A = 0,3 no ponto n = 0, 65,
onde a frustragcdo € maior. Como pode ser visto, 0 ramo menor permanece plano de
k = (7,0) até k = (m,7), indicando que o estado fundamental, para esse nivel de
frustracdo, € degenerado.

Como foi discutido na secao de frustragdo magnética, paran ~ 0,5, ndo ha um
consenso geral em caracterizar modelos J; — J,, para sistemas quasi-bidimensionais.
Para o composto de FeSe, dados de espalhamento de néutrons fornecem evidéncias
indicando uma ordem colinear frustrada (CAF) com um vetor de onda préximo ou
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Figura 13 — A relacao de dispersao wy na BZ, para D = 4.0, A = 0.3 e n = 0.65. Aqui
I'=k =(0,0), M=k = (7,0), e X=k = (m, 7).

igual a k = (7, 0). Foi estimado n = 0,528 [33]. Jiang et. al. [34], usando o método
da matriz densidade do grupo de renormalizacéo, descobriram que existe uma fase
paramagnética intermediaria nesse modelo, para A = 0, no intervalo 0, 525 < n < 0, 555,
entre as fases de Neel e CAF. Wang et. al. [28] apresentaram argumentos teéricos
para mostrar que, para esse modelo, qualquer fase magneticamente desordenada é
provavel de ser uma fase paramagnética nematica (@) # 0), e eles concluiram que é
possivel visualizar a fase nematica no FeSe sendo impulsionada, principalmente, pelo
magnetismo frustrado.

Para nosso caso, ha um cruzamento entre o nivel mais baixo de excitacao de
energia com vetor de onda k = (7, 7) e 0 nivel mais baixo de energia com vetor de onda
k = (7, 0) ou k = (0, 7) indicando uma degeneragao nesse nivel. O diagrama de fase,
para D = 0 no plano n — A é apresentado na fig.(14) em que na regido | o sistema esta
na fase de Néel, na regido lll o sistema esté na fase CAF, e na regido intermediéria Il o
sistema esta magneticamente desordenado na fase nematica. A linha preta denota o
valor de 7. € a vermelha, n,.. Para A = 0, temos 7. = 0,419 e n,. = 0, 564. Embora os
valores de n aumentam com o aumento A, a largura da regido desordenada permanece
aproximadamente constante.

Os trabalhos relacionados a esse problema foram publicados em um importante
artigo e encontra-se na ref. [35].
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Figura 14 — Diagrama de fase com temperatura zero. (I) é a fase de Neel. (ll) é a
fase magneticamente desordenada (nematica) e (lll) é a fase colinear
antiferromagnética (CAF).
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4 Modelo de Heisenberg com interacoes
entre cadeias

O segundo problema abordado nesse trabalho leva em conta alguns estudos
experimentais, mostrando que existem uma abundancia de materiais, tais como os
complexos de cobre com borda compartilhada LiVCuQy, LiCu;O,, NaCu,0s, LisZrCuQy,
Ca,Y,Cu50, e Li,CuO,, que podem ser descritos adequadamente por um modelo,
com spin-1/2, de cadeias com interacao .J; antiferromagnética (AFM) entre os primeiros
vizinhos (NN) e interacdo J, antiferromagnética entre os segundos vizinhos mais
proximos (NNN) [36].

Do ponto de vista experimental, € claro que um acoplamento entre cadeias
(abreviacao IC para interchain) esta, inevitavelmente, presente nos materiais reais,
que levam a uma fisica tridimensional (3D), pelo menos, em baixas temperaturas e,
em particular, levam a uma transi¢ao de fase para uma fase magnética com ordem
de longo alcance abaixo de uma temperatura critica 7,. Assim, por exemplo, nas
Refs. [37-39], para o material magnético Ca,Y,Cu;0,, ao longo de uma cadeia, os
seguintes parametros foram relatados: J; ~ —93 K (FM), J, =~ 4,7 K (AFM), e T, ~ 30
K, indicando a presenca de uma |IC ndo-nula. Existem varios trabalhos que lidam com
modelos de spin-1/2, e os modelos com spin-1 sdo menos abordados. No entanto,
existem varios materiais de baixa dimensao e spin-1. Por exemplo, o composto NiCls-
4SC(NH,), é um antiferromagneto quasi-unidimensional com anisotropia de plano facil
que domina a interagao de troca [40].

Nesta sec¢ao, vamos discutir o papel do acoplamento IC e do parametro de ani-
sotropia D de plano facil no sistema magnético de spin—1, no estado magneticamente
desordenado de um modelo quasi-unidimensional, com acoplamento J; < 0 ferromag-
nético (FM) nos primeiros vizinhos (NN) e um acoplamento J, > 0 antiferromagnético
(AFM) nos segundos vizinhos mais proximos (NNN) ao longo de uma cadeia. De acordo
com a fig.(15), as cadeias estao alinhadas ao longo do eixo z, e 0s acoplamentos entre
as cadeias (IC) ao longo de y e » s&o dados, respectivamente, por J, e J.. Os dois
acoplamentos IC NN, J, e J., sdo tratados como variaveis independentes que vamos
considerar como sendo AFM. O modelo correspondente é descrito pelo Hamiltoniano

H=J% Si-Sj+Js > Si-Si+J1y > Si-S;+J1. > Si-S;+DY (S7)*, (4.1)

(id)s (i) (i.d), (i.9), i

com .J; < 0 (FM ao longo do eixo z) e J; > 0, enquanto que J,, e J, , serdo interagoes
AFM entre as cadeias.
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Figura 15 — Esquema da rede com acoplamento entre cadeias.

Utilizando o formalismo dos bésons de Schwinger SU(3), os autoestados de S*
em relacdo aos trés operadores de bésons sao escritos como

1) =ullv), [0)=t|v), [-1)=d"|v) , (4.2)

em que cada operador respeita a relacdo de comutagcédo usual dos bésons, em cada
sitio, [ai,aﬂ — 0, e la;,a] = [a},aﬂ —= 0 onde a = u,d e t. Além disso, impomos a
restricdo de ocupacao unica por sitio, dada por (3.5) e, consequentemente, podemos
utilizar a relacéo (3.8) para (S7)*. Vamos trabalhar o modelo na fase desordenada
magneticamente, onde D > D.. Assim como no capitulo anterior, a anisotropia de
plano facil faz com que os operadores de spin se distribuam no plano zy, e o estado
fundamental é formado pela dominancia dos estados S? = 0. Portanto, faremos a
aproximacao de condensagéo dos bdsons ¢ (<ti> = (t,) = t). Os operadores de spin
serdo escritos como (3.4) e o Hamiltoniano (4.1) se torna

H = Hy +Hjy,+Hy,
+D Y (ulu; + dld;) (4.3)

em que (S?)* = ulu; + d!d;. Cada uma das contribuigdes ao Hamiltoniano s&o dadas
por

Hy, = J Y £ (did; + ulu; + wid; + dful + H.c.)
(:9) &
+Jp Z (uTu — de>i (uTu - de)

(0:5)

: (4.4)

J
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HJ2 = Jy Z t2 (djd] + ujuj -+ Uidj + dju;r + HC)
(&)
+Jo Z (uTu — de), (uTu — de> o, (4.5)
() ' ’
HJJ_ = Jy Z t2 (di.d] —+ UI'LL]' =+ Uidj + dIU}L + HC)
(6:7),

+J. >0 (dld; + ulu; + wid; + dfu + H.c.)
(i)
+J, Z (ufu—did), (ulu—did) +7. 3 (ulu—d'd), (u'u—dd) (4.6)
(i.d), ' (i.9). ' ’
Realizando os mesmos procedimentos feitos no problema do capitulo anterior, intro-
duzindo o multiplicador de Lagrange p para incluir o vinculo (3.5), transformando os
indices de sitio para vetores de posicao, realizando uma transformacgéao de Fourier dos
operadores bosons para os operadores dos magnons e desacoplando o produto de 4
operadores, por meio da eq.(2.87), obtemos o Hamiltoniano

H — 2 ULUk + d;f(dk + urd_x + dLuT_k
- Z Ik i d dT TdT d
Kk Fukty + dpdy +ud! + du_y

+3 Je (1= 22) (ufwne + dide) + 3 (D — 1) (e + dfch)
k k

=3 hue (wede + chese + uld’ y + dul,)
k

—pN (£ = 1) +2N (Jip} + Joph + Jypj, + Jop?) — ];]JG (1-#)", @7

onde
g = Jicos(ky)+ Jocos(2k,) + J, cos (k) + J, cos (k)
hy = Jipicos (ky) + Jopa cos (2k,) + Jyp, cos (k) + J.p, cos (k) (4.8)
Jo = Sh+L+J,+J.,
em que
P = <dr1 r1+6xz> = <d1‘iul‘i+5xi> y P2 = <d;[ ulz+dxi> = <d1‘iu1‘¢+dxi> (49)
py = (diulisy) = {detinsy,)s pe = (dhul s.) = (drinion) ,  (4.10)

sao variaveis geradas pelo desacoplamento do produto de 4 operadores, na aproxima-
cao de campo médio. Diagonalizamos o Hamiltoniano (4.7) utilizando o formalismo da
transformacéo de Bogoliubov, em que

ux = (XkOék - Pkﬁl) 3 UL = (Xial - Piiﬂk)

de = (vBac—pealy)s di = (Bl — prax) - (4.11)
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Assim, o Hamiltoniano (4.7) fica escrito na forma diagonal

H:Zwk (OzLOék—FB;LBk) —i—Z(wk—Ak)—i—C' s (412)
k k
em que
M = 2(Pgc—h) (4.13)
Ae = 28q+Ja (1—12)+ (D —p) , (4.14)

we = AL - AL, (4.15)

C = uN(1—¢)+2N (Lp} + Joph + Jypl + Jop2) — jZVJG (1- t2)2 . (4.16)

Os parametros pi € xx obedecem os vinculos

Xe—pp = 1 (4.17)
1 A 1 A

pi = ( 1+k) e xiz(l—i—k) ) (4.18)
2 Wk 2 Wk

Assim, a energia do estado fundamental é dada por £, = 3", (wx — Ax) + C. A energia
livre de campo médio (2.92) € dada por Fur = >y (wx — Ax) + C — %Zk In 1+ n (wk)],
comp =1/kgT en(wx) =1/ (eﬁ‘”k — 1). As equacgOes do ponto de sela dessa energia
nos dao as equacgdes autoconsistentes

A Bwk
> _ g Lyt
t NZ t(z),

k Wk
by ; (Ax — Ak)gk coth (5;1() ’
pi = 2;\[ %Z cos (k;) coth (5;%) ci=1,y,2
Py = —2;[ 3 f:Z cos (2k, ) coth (ﬁ(;k> ) (4.19)

4.1 Resultados

411 Transicdo de fase para7 =0

Quando T' = 0, céalculos numéricos revelam que os efeitos de p sdao muito
pequenos em duas e trés dimensdes [28]. Com isso hy — 0 e podemos realizar as
simplificacdes

C = pN(1-#)- ];]JG (1- t2)2; (4.20)
Nk = 284 (4.21)
Ae = 7+ D (4.22)
r(D) = Jo(1—#2)+(D—p), (4.23)
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de forma que a relagao de dispersao se torna

Wk = \/7’2 + QTAk

4t?
= r/(14+yg); y=

r (D)

(4.24)

O acoplamento J; FM NN ao longo da cadeia linear faz com que, no estado fundamental,
os spins fiquem alinhados paralelamente e o acoplamento J, AFM NNN ao longo desta
cadeia em z forca os spins a ficarem antiparalelos. Assim, temos uma frustragéo. E
natural esperar que essa frustracdo quebre a ordem magnética do sistema. Para a
cadeia linear classica o valor critico de .J,, onde o estado fundamental FM se torna um
estado incomensuravel espiral, &€ J$ = |J;| /4. Este estado espiral, no caso classico,
ndo depende de J, ou J.. Quando JS§ < |J;| /4 o estado FM é estavel. Considerando a
interacdo FM (J; = —1.0) ao longo da cadeia em x e a interagdo AFM (J,, J, > 0) entre
as cadeias (IC), a relacao de disperséo wy € minima para (0,7, 7) € ela se anula (gap
nulo) quando y = y. = . As equacdes de autoconsisténcia se tornam

J1+J2 (Jy+J

(2-#) = Y ECETORS (4.25)
2N % (1+ygx)
3 gk

= — 4.26
8 N+ yo) (420

Definindo as integrais

L = 7T?)/ / / ( 1+ygk>dk (4.27)
I, = / / / VT+ygi) dk | (4.28)

as relacdes de autoconsisténcia, no limite continuo, sdo escritas como

1
2-t*) = (L +1
( ) 9 (L + 1)
2
Ho= ; (Io — 1) . (4.29)
Podemos escrever uma equagao para D através de y como
4
D=— (JG ) I — ﬁfg + J(,é (4.30)
2y 2 Y

Ovalorde D = D, indica uma transicao de fase quantica em que a ordem mag-
nética é estabelecida para D < D.. Neste caso, se D. = 0, o sistema é desordenado,
mesmo se 7' = 0. Assim, esperamos que D, vai a zero para um valor de J, préximo de
1/4 (com J; = —1,0).

Embora J, e J. sdo tratados como variaveis independentes na teoria, considera-
mos o caso de um acoplamento IC idéntico nas diregbes y e z, isto &, J, = J, = J,,
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assim como foi feito na ref. [36]. Além disso, configuramos J; = —1,0 e analisamos o
comportamento de D. em fungcédo do acoplamento J, AFM NNN e do acoplamento IC
J1 . O acoplamento J, IC AFM néo leva a frustracdo como o acoplamento J, AFM NNN.
Assim, é natural esperar também que variagdes nos sinais de .J, ou J, ndo devem
alterar significativamente o comportamento de D... Na fig.(16), mostramos D. em funcao
de J., com J, = 0. Abaixo da linha, o sistema esta na fase ferromagnética. Acima da
linha, ele esta na fase paramagnética. Como podemos verificar, D. aumenta com J |,
que era esperado uma vez que para um acoplamento IC mais forte, precisamos de
uma influéncia maior de D para desordenar o sistema.

Figura 16 — Parametro de anisotropia critico D, como fung¢do de J, = J, = J, para
Jl - —1, J2 - 0

12

10 + B
Desordenado

Ferromagnético

JiL

Na fig.(17) mostramos D. como funcao de J; para J, = 0,1 (linha preta) e
J1 = 0,5 (linha vermelha). Como pode ser visto, D. diminui monotonicamente com
o0 aumento de J; e cai discontinuamente a zero no ponto critico J,. onde a ordem
ferromagnética € destruida pelas flutuacées quanticas devido a frustracdo. Existe
um pequeno desvio no valor de J;. quando comparado ao valor classico Jy. = 0, 25.
Encontramos J,. = 0,251 para J, = 0,1 e Jy. = 0,252 para J, = 0, 5. Essa diferenca
também foi relatada para cadeias acopladas de spin-1/2 [40]

Embora nosso interesse seja estudar o modelo 3D, mostramos na fig.(18), D,
como fungédo de J, para J, = 0,1 e J, = 0. Nesse caso, D, cai a zero continuamente.
Esse comportamento é similar ao encontrado na ref. [21] para uma rede quadrada de
cadeias acopladas AFM. Assim, concluimos que a queda discontinua seja um efeito da
dimensao. Um comportamento similar foi encontrado na ref. [36] para um grafico da
magnetizacao como fungéo de J, onde uma queda acentuada acontece no parametro
critico J,.. Em ambos os casos (estudado aqui e na ref. [36]) tém-se uma transicédo
para o estado desordenado.
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Figura 17 — Parametro de anisotropia critico D. como funcao de J, para J; = —1,
J1 =0,1 (linha preta) e J, = 0,5 (linha vermelha).

Figura 18 — Parametro de anisotropia critico D. como funcao de J, para J;, = —1,
Jy,=0,1e J,=0.

Na fig.(19) apresentamos a relagédo de dispersédo, em temperatura zero e J; =
—1,0, ao longo de uma trajetéria na zona de Brillouin. Nesse esquema, as linhas
tracejadas representam acoplamentos IC, J, = —0,1 ferromagnéticos, e as linhas
solidas, os acoplamentos IC J, = 0, 1 antiferromagnéticos. E notério que a influéncia
de J, na dispersao wy é fraca. De modo geral, os comportamentos entre as curvas
representando acoplamentos FM e AFM s&o relativamente parecidos indicando apenas
um deslocamento do ponto de minimo: I" = (0, 0, 0) para acoplamentos IC FM e (0, 7, )
para acoplamentos IC AFM. Nesses casos 0 gap € nulo no ponto minimo, quando
D=0D..

A fig.(20) mostra a relagdo de dispersdo wyx na BZ, com J, = -1, J, = 0,1 e
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Figura 19 — Relacdo de dispersao para acoplamentos entre cadeias, FM (linhas trace-
jadas) e AFM (linhas cheias), com J, = £0.1 e variagdes das curvas para
Jo=0o0u J220,2

7 \

Jz = 0; JL AFM _—
J»=0,2; J. AFM
Jo=0; JLFM  ------ )
Jo=0,2 J FM ------- ,/

6

Wk

r (0,0,7) (0,7,7) (m,m7m) (m0,7) (m,0,0) r

D = 6,0 para J, = 0,15 (linha preta) e J, = 0,45 (linha vermelha). Como pode ser
visto, o principal efeito da frustragdo se manifesta no limite de grandes comprimentos
de onda (k — 0). O gap da relacao de dispersao, na fase desordenada, se anula no
parametro critico D., com um vetor de onda marcando o tipo de ordem magnética que
aparece abaixo de D.. O minimo de wy para J, > Jo. indica que ko, = cos™ (1/4.J;) é
o vetor de onda da fase espiral incomensuravel para D abaixo de D.. Além disso, o0
minimo da dispersao sofre um deslocamento para diferentes valores da frustracao.

Figura 20 — Relacéo de dispersédo wy na BZ, para J; = -1, J, = 0,1, D = 6,0 com
Jo = 0,15 (linha preta) e J, = 0,45 (linha vermelha).

10

Até onde sabemos, atualmente, ndo existe um composto sintetizado descrito
por um sistema de cadeia de acoplamento FM de spin 1. Porém, o composto NiCl,-
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4SC(NH,), (também conhecido como DTN) € um antiferromagneto anisotropico de
spin 1 com anisotropia de ion unico [40]. Entdo, a fim de testar a teoria, na fig.(21),
nos ajustamos a relacao de dispersado da eq.(4.15) com os dados experimentais da
dispersdao medida no espalhamento inelastico de néutrons, da ref. [5]. O ajuste foi
obtido usando os valores dos parametros dados por D = 7,8 K, J, = J, = 0,2 K,
J, = 1,86 K, comparados aos valoresde D = 7,72 K, J, = J, =0,2K, J, = 1,86 K
usados na ref. [40] em que os autores usaram uma expansao sistematica de 1/D até
terceira ordem para ajustar os dados.

Figura 21 — Relagéo de disperséo calculada de wy = /A — A%, comparado com os
dados de espalhamento inelastico de néutrons.

1
27 k = (&, &, ) ] k = (w7, &n) k = (¢ém, ém, ém)

1 15 2 25 31 15 2 25 31 15 2 25 3

3 3 3

Os autores da ref. [6], usando um método semiclassico e autoconsistente para
calcular a dispersdo dos magnons, obtiveram D =8,9K, J, = J, = 0,18 K, J; = 2,2
K. Assim, concluimos que o formalismo dos bdsons de Schwinger SU(3) usado nesse
trabalho é uma ferramenta tedrica mais adequada de ser trabalhada em relagao as
teorias usadas nas referéncias anteriores, e poderia ser utilizada no futuro para analise
de dados experimentais.
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412 GapemT #0

O gap de energia m, em kq = (0, 7, 7), € mostrado na fig.(22) como fung¢ao da
temperatura, para J; = -1, J, =0,1, J, =0,1e D = 5,0.

Figura 22 — O gap m em ky, = (0, 7,
Jy=0,1,J,=J.=0,1e D=5,0.

24 ¢

Como esperado, de acordo com linha preta da fig.(17), um valor de D > D,
indica um sistema no estado desordenado magneticamente, cujo gap de energia é nao-
nulo e aumenta com a temperatura. Uma pequena parcela de magnons sao excitados
termicamente induzidos por temperaturas ndo-nulas.

Os resultados e procedimentos trabalhados nesse capitulo foram publicados em
um artigo e encontra-se na ref. [41].
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5 Modelo de Heisenberg anisotropico e
interacao de Moryia-Dzyaloshinskii

Um importante tipo de anisotropia do modelo de Heisenberg, € dado pela
interacdo antissimétrica dos spins, chamado de interagcao de Moryia-Dzyaloshinskii
(MD), que surge de um forte acoplamento spin-6rbita e da quebra da simetria de
inversédo. Essa interagéo, do tipo interfacial por exemplo, foi bastante estudada em
virtude do seu papel nas alteracoes das propriedades magnéticas de um sistema com
mais de uma camada entre metais de transicao e elementos pesados [42—45]. Moon
e colaboradores estudaram a influéncia da interacao MD interfacial na propagacéao
das ondas de spin, comparando as propriedades medidas nas ondas de spin de
bicamadas do tipo ferromagneto/metal normal e outras estruturas artificiais [46]. O
modelo de Heisenberg, de spin 1/2, com anisotropia de interacdo MD foi investigado
extensivamente, no estudo do diagrama de fase, expoente critico, comportamento do
ponto critico triplo, da energia do estado fundamental, as excitagdes de baixa energia e
a funcao correlagdo de vizinhos mais proximos [47-55].

Nesta secao, vamos estudar o modelo de Heisenberg AFM de spin 1, na rede
quadrada, com anisotropias de plano facil xy (ou ion unico) e interacdo de Moryia-
Dzyaloshinskii (MD) ao longo das diagonais da rede quadrada. O Hamiltoniano desse
modelo é dado por

H=JYS;-S;+ DY (5)+ Hwo , (5.1)
(i.d) i
em que
Hup =AY (Srsy—svsy) (5.2)
(G
onde o indice ((i, j)) indica uma soma sobre os vizinhos NNN da rede quadrada, isto
€, os vizinhos ao longo da diagonal. Reescrevendo o Hamiltoniano em termos dos
operadores de spin “escada” S* e S, temos

1 - - 2 Qz 2\2 1 — —

H=JY (2 (5755 +5757) +Sisj) FDY ()P As Y (878 - 5.5))
(4,9 d (6.3

(5.3)

Vamos trabalhar o modelo na regiao desordenada D > D.. Utilizando o formalismo dos

bdsons de Schwinger SU(3) (Eq.3.4) e utilizando a aproximagao de condensacao dos

bdsons ¢t em virtude da regido D > D., como foi justificado nos capitulos anteriores,
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obtemos o Hamiltoniano

H = Jth [(dz+uz) (d; —i—uj)

(3,5)
+(df + ;) (d; +ub)]
+J2(u uz—de) (u uj—dd)
(4.3)

+D Y (ufui - did;)’

+HiAP S [(di+ul) (df + ;)
(i)

— (di + ) (dj +ul)] . (5.4)

Vamos introduzir o potencial quimico p; pelo método dos multiplicadores de Lagrange,
incluindo o vinculo u'u + d'd + t> = 1. Na aproximacdo de campo médio, tomamos
1; independente da posicao e escrevemos p; = p. Os termos com 4 operadores sao
desacoplados usando (3.10). Além disso, usaremos a relacao (3.8) para escrever
(u u; — did; ) — ulu; + dld; devido ao vinculo de ocupagéo Unica por sitio. Com isso,
convertemos a soma sobre os indices de sitio para vetores de posicao na rede r a fim
de obtermos

1
o = 5#2}](uiur+5r+didr+5r+ufdr+5r dful s

r,0r

+urui+6r + drdi—i—ér + urdr+5r + drur+5r)

+ J Z [ (1 o t2> (ulur + dldr + ul+5rur+5r + di+6rdr+6r)

r,0r

-p (urdr+6r +d rUrtor + hC)
+2t2 ( Urtsd + urdr+6d +d dr+6d + dytrysa
r,0d

urui—&-&d - ul'dr+l§d - d;r-errtSd d ur+6d)

e >3 { (1) 4 zpﬂ —uN (1) . (5.5)

r6r

Vamos utilizar a transformacéao de Fourier para os operadores. Como a interagdo MD
€ antissimétrica, consideraremos A positiva ao longo de 6d=7+joudd=7—7, e
negativa nas direcdes opostas. Portanto temos

ZAZeZklsd — ZA [ k‘x“rky) + eZ(kx ky) _ e_i(ka:+ky) — e_i(kl‘_ky):|

6d
— A [(eikz . efikz) (eiky 4+ efiky)}
= —4Acosk,sink, = —ZAmy . (5.6)
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O procedimento de trocar k — — k também faz my, — —my € assim
Hwp = ;t2 zk: Z Amy ( uLuk - ukuk - ude — d_pux
dldye + diedl, + usedic + diul ) (5.7)
Com a transformagéo de Fourier para os operadores dos magnons, obtemos
H = Z { [Zt2 I — Amy) + /\] (ukuk + ukulz)
+ 26 (T + Ann) + A (i + ded]) }
+5 {2 [ (2 = 2) = ] (d-sone )

o2 (- ) + A (i s i)}

2 1 2\? 2
+uN(1—t)—ZNZJ(1—t) + NZJp®* — NX, (5.8)
ou
1
H = 5 Z {(Ak — CLk> (uLuk -+ ukuL)
K
+ (Ak + ak) (didk + dkd;r{)}
1
‘|—§ Z {(Ak - ak) (ULdT_k + d_kuk>
K
+ (Ak + ak) (u,kdk + dLuT_k)}
+C — NX, (5.9)
em que
A = ZPJn+ )\ A= (t2 —p) ZJIve, ax = Zt2Amy, (5.10)
_ 2 1 2\2 2
C = uN(l—t)—ZNZJO—t) +NZJp?, (5.11)
1 2
A = D—u+§ZJ(1—t), (5.12)
W = ; (cosky + cosky); my = cosk,sink, , (5.13)

onde Z é o numero de vizinhos ao longo de z,y e da interacdo A, coincidindo-se
como Z = 4. Colocando o Hamiltoniano na forma matricial H = %Zk \I/LM\I/k + E,,
onde U] = (uL, Al u_y, d_k), a matriz M sera dada por (observando que k — —k leva

ax — —ak)

Ak—ak 0 0 Ak_ak
0 A A 0
M= k‘l’ak k+ak ' (514)
0 Ak—i-ak Ak+ak 0

Ak—ak 0 0 Ak_ak
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Diagonalizando a matriz através do método da matriz paraunitaria T obtemos a matriz
E =diag(wik, Wak, —wik, —wox) tal que H = 1=f (TTngT) Zx + E, com E = TtpsMT
e p; =diag(1,1,—-1,—1) e 5 = (aL, Bl oy, B_k). Assim calculamos os autovalores de
p3M, fornecendo

Wik = \/AIQ{—Ai+fk; WQkZ\/Ai—Ai—fk (515)
(5.16)

W3k = —Wik; W4k = —Wak ,
em que
S =2 (Ax — Ax) ax . (5.17)
Assim temos
1
H=3 > (wlkaLO‘k + wo Bl B — wakaal y — W4k67k5ik) +C—NX. (5.18)

k

Quando trocamos k — -k, temos ay — —ay, fk — —fk e, consequentemente ws, —
—Wok € Wyk — —Wik- Entao

1 1
H = 53 (wie +wae) (oo + BLB) + 5 D (wie +wme) +C = NX. (5.19)
k

k

[\

A energia do estado fundamental por sitio € dada por ey = (1/N) [% >k (wik + wok) + C — NA}
e a energia livre de Gibbs € dada por

1 1
G = Neo—gzk:ln[1+n(w1k)] —sz:hl[l"‘”(‘%k)]

1
= §Z(W1k+w2k)+c_N>‘
k

_;gpnu+nwmﬂu+nw%ﬂ, (5.20)

em que n (wi) = (e — 1)_1 e 3 = (kgT)™". Assim, obtemos as equacdes autoconsis-
tentes calculando o ponto de sela 9G/0l = 0, ou seja

dun) | OC O\
>+az ol

v Z(Pﬂnmdiﬂ = [1+ 20 (wa)] =, —~N= . (5.21)
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Para cada [ = p, t2, 1 obtemos

ax + Ax)

2(2—152) = Z{l—i—Qn wlk)](

—[1 4 2n (wax)] (ak_Ak)} ) (5.22)

Wak
A
= — A—A
2 NXk: k k{

Wik

(J’Yk + Amk)
Wik
N (Jn — Amy)
Wak
(Ax + ax)
Wik

(14 2n (wik)]
1+ 2n (mk)]} . (5.23)

p = Zyk{ 14 2n (wik)]

Waok

+[1 + 2n (wa)] M} : (5.24)

5.1 Resultados

Para T' = 0, podemos desprezar a contribuicdo da variavel p, em duas e trés
dimensbes [28], conforme foi discutido nos capitulos anteriores. Para investigar a
transicao de fase quantica, procuramos pelo valor de D... Primeiramente, reescrevemos
as frequéncias como

Wik — Ai — A12( :|: fk
= A1+t (5.25)

em que
2712

y=——
A
e as equacoes de autoconsisténcia podem ser simplificadas como (Fazendo J =1 e
Z =4)

CohE = (I Amy) (5.26)

oy 1 2+ yhy 2+yhk
2(2-#) Z( 1+yh+ 1+yh) 5.27)
2 Z e
PN K <\/1+yh+ \/1+yhk) . (5:28)

Se definirmos as integrais

L = (5.29)

1 /ﬂ /7r 1 1 2
— n &’k
212 Jo Jo (,/1+yh;§ \/1+yh;)

1 ™ ™
L = ﬁ/o /0 <\/1+yh¢+\/1+yhk)d2k. (5.30)
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entdo podemos reescrever as equagdes de autoconsisténcia como

2(2-#) = L+1, (5.31)
o= -1 (5.32)

Assim, podemos escrever uma expressao para D em relacdo a y

No estado desordenado, D > D., a dispersao (5.25) € minima em (x, 7). Quando
D — D,, 0 gap se anula nesse ponto, com s — —1 ey — 1. Portanto, o D. que
marca a transi¢éo de fase quantica é

Para qualquer hi- na BZ, o y critico é dado por

1 1
Y1 = _Ea Ye2 = _E7 (535)
ou ] ]
= — P — 5.36
YT T et Am) T T (i — Amy) (63

para as frequéncias wix € woy, respectivamente. No ponto minimo, y.; < ... Assim,
encontramos D, quando wy, = 0

O valor de D, é mostrado na fig.(23) em funcao da interacao MD. Seu efeito, con-
forme pode ser observado, € de fortalecer o acoplamento entre os spins, contribuindo
para um aumento no valor de D..

Figura 23 — D. em fungéo da interacdo MD, A, indicando a transicao de fase quantica.
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Os dois ramos da relacao de dispersao, para os valores D = 9,0 e A = 0, 2,
sdo mostrados na fig.(24). De acordo com o gréfico, as dispersdes wy, € wy, possuem
valores minimos em diferentes valores de k. Para o caso de A = 0 (auséncia da
interacdo MD), as frequéncias se tornam iguais, de acordo com a equacao (5.25) e
o modelo correspondente (anisotrépico de plano facil) foi estudada por Wang [28]. A
interacdo MD, na fase desordenada, provoca um deslocamento dos minimos de cada
frequéncia das ondas de spins para diferentes valores de k. O minimo para wy, (linha
vermelha) acontece em X = (7, 7) e para wy, (linha preta), o minimo corresponde ao
gap e se da em um ponto proximo a X, entre (r,0) e (m, 7).

Figura 24 — Relacao de dispersao de wy; (linha preta) e wys (linha vermelha) para
D=90eA=0,2. Aqui,I' = (0,0); M = (7,0) e X = (7, 7).

D =90, A=02
13
12 b
11 -

10 -

Wk

w =~ ot D ~N @ Ne]
T

Na fig.(25) podemos ver o efeito de pronunciamento relativo entre wy, (linha
preta) e wy, (linha vermelha) no intervalo de (7, 0) e (0,0). O valor minimo de wy, sofre
um maior deslocamento em relagdo ao ponto X = (7, 7). Além disso, as frequéncias
dos magnons aumentam com o aumento de D como pode ser verificado, comparando
0s eixos verticais das figuras (24) e (25).
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Figura 25 — Relagcao de dispersao de wy; (linha preta) e wys (linha vermelha) para
D=18,0e A=0,8.

D=18.0; A=0.8
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5.1.1 Resultados para T ndo-nula

A anisotropia de plano facil D induz os spins a serem distribuidos ao longo do
plano zy, tal que <(Sx)2> = <(Sy)2> £ <(Sz)2>. Essa relagdo é valida, também, para
o estado fundamental da regido magneticamente desordenada, indicando uma fase
nematica cujo parametro de ordem @ = ((SZ)2 — %) =# 0. Sabemos que 0 aumento da
temperatura também provoca flutuagdes na diregéo dos spins, gerando, eventualmente,
a transicao de fase termodinamica.

Na fig.(26) observamos o comportamento de <(SZ)2> em funcdo da temperatura
T, para duas configuragdes dos parametros. Na curva preta, foram usados os valores
A=0,4,J =1,0e D = 12,0. Na curva vermelha, foram usados A =0, J =1,0 e
D =9,0. O valor de <(SZ)2> para o AFM isotropico, com spin 1, na fase paramagnética,
vale 2/3 e ambas as curvas atingem esse valor com 0 aumento da temperatura. A curva
vermelha representa <(SZ)2> para o modelo mais simples com anisotropia de plano
facil, dado pela eq.(2.125), enquanto a curva preta mostra a influéncia da interagao
MD. De acordo com a fig.(23), essa interacao fortalece o acoplamento entre os sitios,
justificando o comportamento de <(SZ)2> — 2/3 para uma temperatura maior, em
relacdo ao modelo da eq.(2.125)

O paréametro de ordem nematico @) = ((SZ)2 - %) em fungéo da temperatura,
pode ser observado na fig.(27) para os valores A =0, J = 1,0 e D = 9,0 corresponden-
tes a curvavermelhae A =0,4, J=1,0e D = 12,0 para curva preta. Em ambos os
casos, as transicoes de fase termodinamica, nematica-paramagnética, sdo continuas e
acontecem em 7T = 7,65 K (linha vermelha) e T" = 9, 79 K (linha preta).

O artigo correspondente ao trabalho desenvolvido nesse capitulo esta em pro-
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Figura 26 — Grafico de <(SZ)2> em fungao da temperatura 7'. Os valores dos parametros
sdo A =0,4,J =1,0e D = 12,0 paralinhapretae A =0, J =1,0e
D = 9,0 para linha vermelha
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Figura 27 — Gréfico de @) em fung¢éo da temperatura 7. Os valores dos parametros séo
A=0,4,J=1,0e D =12,0paralinhapretae A=0,J=1,0e D =9,0
para linha vermelha

0.7

0.6 i
0.5
0.4 7
0.3 7
0.2

0.1

cesso de elaboragéo.
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6 Conclusao

Nesse trabalho, abordamos 3 problemas com a estrutura base do modelo de
Heisenberg com anisotropia de ion-unico, do tipo plano facil (Eq.(2.125)), com spin 1, na
fase desordenada. No primeiro problema, trabalhamos o modelo do antiferromagneto
proposto por Jain et.al. [27] em sua pesquisa da dindmica dos modos de Higgs, para
o composto Ca,RuQ,, que inclui um termo de interacdo pseudodipolar, simétrica,
anisotrépica e dependente da direcdo de ligacao na rede quadrada (Eq. 3.1). Nele,
inserimos uma interacdo entre os segundos vizinhos mais proximos, ao longo da
diagonal da rede quadrada, a fim de gerar um modelo competitivo J; — J; e investigar
os efeitos da frustracdo magnética e da anisotropia de plano facil, para temperatura
T = 0. Analisamos a transicao de fase quéantica quando D = D, e calculamos a
relacdo de dispersédo para varios valores dos parametros. O diagrama de fase, no
regime frustrado, indica a existéncia de uma regiao intermediaria em que o estado é
desordenado, mesmo na auséncia de anisotropia D = 0. Esse problema gerou um
importante artigo [35], citado em trabalho de outros autores.

No segundo problema, estudamos o0 modelo da eq.(2.125) para um ferromagneto
ao longo de uma cadeia unidimensional (eixo z), incluindo uma interagédo antiferromag-
nética J, entre segundos vizinhos mais préximos ao longo dessa cadeia, gerando um
modelo competitivo J; — J,, e duas interagdes antiferromagnéticas .J, e J, ao longo dos
eixos y e z, respectivamente, criando interagdes entre cadeias em uma rede cubica
simples (Eq. 4.1). Investigamos a transicdo de fase quantica e calculamos a relagéo
de dispersao para alguns valores dos parametros e analisamos os efeitos dimensional.
Concluimos que a descontinuidade no parametro D. em torno do ponto critico J,. esta
relacionada a dimensao da rede. Mostramos que a maior influéncia da frustragdo acon-
tece para grandes comprimentos de onda (k — 0), em que os minimos das relacées
de disperséo acontecem em pontos distintos da zona de Brillouin, quando J; > J,. e
Jy < Jae, indicando ordens distintas, no estado fundamental. O desenvolvimento anali-
tico permitiu um étimo ajuste aos os dados experimentais das relacdes de dispersao,
fornecidos pelo espalhamento inelastico de néutrons do composto NiCl,-4SC(NH.), [5].
Além disso, calculamos o gap de energia, em fungéo da temperatura. O trabalho feito
também gerou a publicagdo de outro artigo [41].

No ultimo problema, investigamos o modelo da eq.(2.125) para um antiferromag-
neto incluindo uma interagao de Moryia-Dzyaloshinskii (MD) interfacial, antissimétrica
e anisotrdpica, ao longo das diagonais de uma rede quadrada (Eqg. 5.1). Analisamos
os efeitos da interacdo MD na transicao de fase quéntica e nas relagdes de dispersao,
para temperatura 7' = 0. Mostramos que ela é mais pronunciada em torno do ponto



Capitulo 6. Concluséao 71

k = (m, ) na zona de Brillouin, gerando um deslocamento no minimo de um ramo da
dispersao. Para temperatura finita, calculamos <(SZ)2> em fung&o da temperatura 7" e
mostramos que existe uma transi¢do continua entre as fases paramagnética nematica
e paramagnética classica. O trabalho correspondente a esse Ultimo problema esta em
processo de elaboragéo para posterior publicacéo.

Em todos os casos, usamos o formalismo dos bésons de Schwinger SU(3),
proposto por Papanicolaou [20], para trabalhar os sistemas com spin 1, na fase desor-
denada, com a possibilidade do surgimento da fase paramagnética nematica. Conclui-
mos que essa abordagem se mostrou bastante adequada, especialmente no segundo
problema, com a comparacgao dos resultados analiticos e os dados experimentais.

Finalmente, os problemas trabalhados foram importantes devido a possibilidade
da sintetizacdao de compostos que podem ser descritos por cada um desses modelos,
com o advento da tecnologia e do aperfeicoamento das técnicas experimentais.
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