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RESUMO

Neste trabalho, apresentamos algumas propriedades termodinamicas do modelo de
Heisenberg anisotropico com interagdes antiferromagnéticas em duas e trés
dimensdes. Primeiramente, usando a teoria de ondas de spin linear, determinamos o
diagrama de fase quantico do modelo de Heisenberg ferrimagnético em uma rede
guadrada com uma anisotropia espacial ® entre os segundos vizinhos. Mostramos
gque a anisotropia entre o0s segundos vizinhos pode induzir uma fase
magneticamente desordenada no caso (1,1/2), somente quando a frustracéo entre os
spins 1/2 € maior que a frustracdo entre os spins 1. Em seguida, usando a teoria de
ondas de spin modificada, estudamos o0 modelo de Heisenberg antiferromagnético
de spin-1, frustrado em uma rede quadrada. Nesse modelo, consideramos uma
anisotropia de eixo facil e uma anisotropia de exchange entre os primeiros vizinhos.
Determinamos as possiveis regides desordenadas e calculamos a temperatura
critica do sistema como fungdo dos pardmetros de anisotropia. Na parte final da
tese, usamos a técnica do bond operator para estudar o modelo de Heisenberg
antiferromagnético (spin 1) com anisotropia de plano facil. Primeiramente, realizamos
um estudo da rede cubica com interacdo entre primeiros, segundos e terceiros
vizinhos, no qual apresentamos o diagrama de fase do sistema em temperatura zero
e finita. Mostramos que a interacdo entre terceiros vizinhos induz uma fase
desordenada no diagrama de fase quantico. Em seguida, estudamos a rede cubica
com interacdo entre primeiros vizinhos e com acoplamento Aentre os planos.
Consideramos o modelo quase bidimensional (1 << 1) com as anisotropias de plano
facil D e intra-plano Dy. Aplicando um campo magnético externo h na direcao do eixo
z, calculamos a magnetizacdo m na direcdo do eixo z e a magnetizacdo my
perpendicular ao eixo z. Nossos resultados indicam que a anisotropia Dy reduz my e a

temperatura critica T¢, enquanto A e h induzem ordem de longo alcance no sistema.



ABSTRACT

In this work, we present some thermodynamic properties of the anisotropic
Heisenberg model with antiferromagnetic interactions in two and three dimensions.
First, we study the zero temperature properties of the two-dimensional spatially
anisotropic ferrimagnet with competing interactions, using the linear spin-wave
theory, and considering pairs of mixed-spins in the set (1/2,1,3/2). For some values of
the anisotropy parameter, we find a small region magnetically disordered in the
phase diagram. Using a modified spin wave theory, the ordered phases of the two
dimensional S=1 antiferromagnet with next and near next neighbor exchange
interactions and easy axis single ion anisotropy on the square lattice are studied. We
calculate the phase diagram at T = 0, and some thermodynamic quantities at finite
temperatures. In the final part of the thesis, we use the bond operator technique to
study the antiferromagnetic Heisenberg model with spin S=1 with easy plane
anisotropy. We study the effects of frustration between nearest, next-nearest
neighbor and next-next-nearest neighbors (NNN) of the quantum S=1 anisotropic
antiferromagnetic Heisenberg model on a simple cubic lattice with single ion
anisotropy. We calculate the phase diagram at zero temperature and the gap as a
function of temperature in the disordered paramagnetic phase. Finally, we study the
cubic lattice with interaction between nearest neighbors and a coupling between
planes. We have considered an in-plane single ion anisotropy D and an intra-plane
anisotropy Dy. Applying an external magnetic field h in the z direction, we calculate: i)
the magnetization m in the direction of the field. ii) the magnetization my in the plan
perpendicular to the z axis. Our results indicate that the anisotropy Dy reduces my and

critical temperature T, while A and h induce long-range order in the system.
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Capitulo 1

Introducao

As pesquisas relacionadas com o0 magnetismo de baixas dimensodes
evoluiram juntamente com o desenvolvimento da mecéanica quéantica, por meio de
duas conquistas tedricas inovadoras: Primeiro, a introducdo do modelo de Ising em
uma dimensdo em 1929 [1], e segundo, o calculo exato do estado fundamental do
modelo de Heisenberg em uma dimensado através do método do ansatz de Bethe
1931 [2].

Nas quatro décadas seguintes muitos resultados exatos foram derivados. O
mais notavel deles sem duvida é o teorema de Mermin-Wagner. Esse teorema prova
gue o0s sistemas com simetria continua ndo exibem quebra espontanea de simetria
em temperatura finita.

O capitulo 1 sera dedicado a revisdo dos conceitos basicos do magnetismo
isolante. Apresentaremos também alguns resultados teoricos sobre sistemas de
spins classicos (tipo Ising) e quénticos (tipo Heisenberg) com énfase especial no
ordenamento antiferromagnético (AF).

Na década de 80, as pesquisas em sistemas magnéticos de baixa dimensao
voltaram a receber muita atencéo depois da descoberta dos supercondutores de alta
temperatura [5], cuja descricdo tedrica ainda representa um grande desafio. Do
ponto de vista experimental a busca por materiais que exibem o comportamento da
supercondutividade de alta temperatura € feita de forma empirica, ja que nao existe
uma teoria completa para este fenémenao.

Os Cupratos sao compostos que podem exibir o fendmeno da
supercondutividade de alta temperatura. Nesses materiais, a dinamica dos
portadores de carga, portanto, o estado supercondutor, é eminentemente
determinado nos planos CuO,. A liga La,«(Sr,Ba)CuO, € um exemplo de
supercondutor formado por planos de CuQ, [5]. Este composto puro (x = 0), La,CuQOy,
€ um isolante quase bidimensional e possuem uma ordem de longo alcance
antiferromagnética abaixo da temperatura critica T, conhecida como temperatura de
Néel. O processo de dopagem do composto La,CuO, por meio de elementos

alcalinos, como (Sr,Ba), destréi rapidamente a ordem antiferromagnética quando a



dopagem x atinge um valor critico x;.. Esse processo favorece o aparecimento de
estados desordenados de spins nos planos formados por CuO, e o desaparecimento
da fase antiferromagnética (isolante) é acompanhada pelo surgimento da fase de
pseudo-gap (condutor ndo convencional. i.e. apresenta resistividade linear com a
temperatura, funcdes de correlacdo com decaimento tipo lei de poténcia, etc...) e da
fase supercondutora em temperaturas inferiores a 36K.

Este fendbmeno foi estudado por meio de véarias abordagens teoricas, por
exemplo, teoria de bosons de Schwinger [6] e modelo sigma nao-linear [7].

A presenca do estado desordenado, juntamente com o aparecimento da
fase supercondutora, forma a base da seguinte conjectura: O estudo de sistemas
magnéticos que possuem estado fundamental desordenado é muito importante para
uma teoria definitiva dos supercondutores de alta temperatura. Modelos de spin
magneticamente frustrados sdo candidatos idéias para tais sistemas. A fisica de
sistemas magnéticos frustrados tornou-se mais atrativa nos ultimos anos, tanto do
ponto de vista experimental quanto tedrico. Sistemas com interacdes competitivas
podem se tornar frustrados. Sistemas frustrados exibem novas fases magnéticas,
tais como Quantum spin liquid (QSL) [8], spin ice [9] e spin glass [10]. Anderson [11]
propds que a fase (QSL) esta por tras da supercondutividade de altas temperaturas.

Assim como a supercondutividade, estas fases magnéticas possuem um
grande potencial cientifico. Embora a grande motivacao inicial para estudar sistemas
frustrados esteja relacionado com supercondutores, 0 estudo desses sistemas nao €
de uso exclusivo da area da supercondutividade de alta temperatura. O capitulo 2
serd dedicado a revisdo dos conceitos basicos de sistemas frustrados e do
magnetismo isolante.

Os trabalhos desenvolvidos nessa tese de doutorado tém como principal
objetivo aplicar técnicas de bosonizacdo em sistemas de spins, inteiros e semi-
inteiros, em duas e trés dimensdes. Nosso principal objetivo € determinar o
diagrama de fase do sistema. Atravées do diagrama de fase, identificaremos
possiveis regibes magneticamente desordenadas. A regido magneticamente
desordenada quando tratada em temperatura nula, € uma boa candidata para
suportar um estado (QSL).

No capitulo 3, usaremos a teoria de ondas de spin linear [12] em temperatura

zero, para estudar o diagrama de fase de um sistema ferrimagnético frustrado em

2



uma rede quadrada. Nesse estudo, consideramos que o sistema € formado por
spins mistos, e com uma anisotropia espacial entre segundos vizinhos. No capitulo
4, estudaremos o diagrama de fase do modelo de Heisenberg antiferromagnético de
spin 1 em uma rede quadrada com dois tipos de anisotropias: Anisotropia espacial
de exchange entre primeiros vizinhos e uma anisotropia de eixo facil. Estudaremos o
sistema em temperatura zero e finta. No capitulo 5, aplicamos a técnica do bond
operator [13] em sistemas de spin 1. Na secdo 5.1 estudaremos o0 caso
tridimensional com interacdo entre primeiros, segundos e terceiros vizinhos. Na
secdo 5.2, trataremos o caso quase bidimensional com campo magnético externo.
Finalmente no capitulo 6, faremos uma conclusdo geral dos principais resultados

obtido e perspectivas futuras.



Capitulo 2

Modelos de spin e a frustracdo magnética

2.1 Interacao de exchange

A descricdo quantica de um material que apresenta propriedades magnéticas
envolve o conhecimento da natureza dos portadores dos momentos magnéticos, a
origem da interacdo entre eles e a termodinamica do sistema constituido por um
conjunto de portadores de momento magnético em interacdo. Os portadores de
momento magnético sdo os elétrons dos atomos que formam o material. Heisenberg
1926 [14] assumiu que a principal contribuicdo para o forte magnetismo da matéria
vem da interacao entre os spins dos elétrons.

Basicamente, o modelo, usado na descricdo do magnetismo isolante, consiste
de um sistema de spins localizados nos sitios de uma rede cristalina e acoplados via
interacdo de origem eletrostatica. A interacdo eletrostatica entre elétrons das
camadas externas de ions adjacentes, tratada quanticamente via teoria de
perturbacdo, produz uma separacao dos niveis de energia eletrdnicos, que pode ser
entendida como a quantidade de energia necessaria para trocar os elétrons do
atomo ( para uma deducao detalhada ver [15]). Considere por exemplo um sistema

de dois elétrons [16,17], especificado pelo seguinte Hamiltoniano

2

THY (21),

‘Fl B F2|
onde Hy = (p1)2/2me + (p2)2/2me € 0 hamiltoniano do sistema de elétrons livres, o
segundo termo representa a energia de interacao entre os elétrons e o termo H” € a
energia de interacéo entre os elétrons e o nucleo.

O principio de exclusdo de Pauli obriga que a funcdo de onda total dos dois

+

elétrons, w~ ()¢, (r,) + ¢.(F,)e,(F)] ", associada ao estado singleto e

1
=—=[¢
\/E 1
tripleto seja anti-simétrica com relagdo a troca de coordenadas espaciais e

spinoriais. As fungbes ¢ e yrepresentam as funcbes de onda espacial e spinorial.
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Os indices "+" e "-" em we y denotam as funcbes de onda associada ao estado

singleto e tripleto respectivamente. Usando teoria de perturbacdo em primeira ordem
para tratar o efeito da interacdo entre os elétrons, obtém-se as auto-energias dadas

por
E*=E,tJ,, (22

com

3y, = Hdrdr2¢1(r)¢2<r)‘ — ¢, ()5 (F)  (23),

onde Ej é a auto-energia na auséncia da perturbacéo colombiana.

A energia de exchange Ji, corresponde a diferenca entre as energias dos
estados singleto (S = 0) e tripleto (S = 1) de um sistema de dois elétrons, ou seja Ji2 =
E(S=0) - E(S=1). Quando J;, > 0, o estado de menor energia é o tripleto e, portanto,
prevalece a orientacdo dos spins paralelos. Por outro lado, se J;, < 0 o0 estado de
menor energia é o singleto, prevalecendo a orientacdo dos spins antiparalelos.

A energia de troca Ji; tem a propriedade de decrescer rapidamente com a
distancia entre os ions (decaimento exponencial), em contraste com a interacéo
Coulombiana, que decresce mais lentamente (~1/ r). A razdo € que Ji; contém o
produto de funcdes de onda de elétrons ligados em diferentes nucleos, portanto, Ji,
dependera do overlap das funcbes de onda. Acontece que esse overlap decresce
exponencialmente com a distancia, desta maneira, a interacao de troca corresponde
a uma interacdo de curto-alcance.

Usando as relacées de operadores de spins S e $% (i=1,2), onde S = $;+S, (S =
0,1), e com base nas autofun¢Bes correspondentes as auto energias dada pela Eq.

(2.2), Dirac [18] prop6s o seguinte Hamiltoniano afetivo de spins
J .
H,=E, —%(H 4S,-S,) (24)

Pois de fato, H,|¢+)=E+|¢+), onde |¢+) correspondem ao auto estados

associados aos estados singletos e tripletos, respectivamente.
Generalizando para uma rede cristalina de N spins localizados, o

Hamiltoniano efetivo entre spin-spin € expresso por

N

Z iJ (S/S;+S!S!+S/S]) (25),
i]

ij
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7

sendo que a somatdria acima é realizada sobre todos os pares de spins i e j
(primeiro, segundo,... vizinhos). S, =(S*,S,S?) indica o operador de spin no sitio i.
A Eq.(2.5) eé conhecida na literatura como modelo de Dirac-Heisenberg. Para J;>0
(J;<0), dizemos que o Hamiltoniano de Heisenberg €& ferromagnético
(antiferromagnético).

O estado fundamental do Hamiltoniano de Heisenberg ferromagnético
corresponde a todos os spins alinhados paralelamente. Por outro lado, o estado
fundamental do Hamiltoniano antiferromagnético ndo corresponde a todos os spins
orientados antiparalelamente (estado de Néel), pois este ndo € auto-estado do

Hamiltoniano. Existe uma infinidade de estados de spin total nulo s*=%"s? =0, que

devem ser combinados para formar o estado fundamental do sistema [19]. A
dificuldade em estabelecer um estado fundamental € o maior problema teérico que
surge no estudo do antiferromagnetismo (AF) do modelo de Heisenberg. Nesta tese
usaremos o estado fundamental como sendo o estado de Néel.

O modelo de Heisenberg antiferromagnético em uma dimenséo foi resolvido
de forma exata através do Ansatz de Beth, o estado fundamental € ndo-degenerado,
desordenado e exibi somente correla¢cdes de curto-alcance. Para o caso de spin
semi-inteiro (S = 1/2, 3/2..), o espectro de excitacdo ndo tem gap (diferenca de
energia entre o primeiro estado excitado e o estado fundamental), enquanto o
sistema de spins inteiros exibe um gap no espectro.

O espectro de excitacdo influencia nas propriedades termodinamicas do
sistema. A auséncia de gap na cadeia de Heisenberg (Ferro ou Antiferromagnética)
de spins semi-inteiro implica que as grandezas termodinamicas no limite de baixas
temperaturas, como calor especifico e susceptibilidade, apresentam comportamento
do tipo lei de poténcia. Por outro lado, no caso de spins inteiros, existe um gap.
Neste caso, a cadeia antiferromagnética apresenta propriedades termodinamicas
qualitativamente diferentes, conforme foi proposto pela conjectura de Haldane [20].

O modelo de Heisenberg (inteiro e semi-inteiro) em uma rede quadrada em T
= 0 apresenta ordem de longo alcance, porém devido as flutuacbes quanticas, o
valor da magnetizacdo de sub-rede é reduzido de seu valor classico (S).

Em baixas dimensoes, (d < 2), as excitacdes térmicas desordenam 0s spins
em temperaturas infinitesimais, e a temperatura de transicdo T. para a fase
desordenada ocorre em T = 0. Mermin e Wagner [3,4] provaram de forma exata que
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nao existe quebra espontanea de simetria em temperaturas finitas, no modelo 1d ou
2 d de Heisenberg com interacdes de curto alcance.

Varios outros termos de interacdes (originarios de interagdes Coulombiana)
podem ser deduzidos via teoria de perturbacdo de ordem superior, como por

exemplo, o termo bi-quadratico.
H® ZiJ'ij (§, -§j)2 (2.6),
ivj
ou a interacao entre quatro spins
H® = i\]"ijkl (§, §J)(§k §,) (2.7),
ij
e assim por diante. Dependendo das intensidades das interagdes J;; no Hamiltoniano

(simétrico) dado pela Eq. (2.4), podemos ter dois tipos de limite importantes:
a) Modelo de Ising

Proposto em 1920, por Wilhelm Lenz, como parte do doutoramento de Ernest

Ising, o modelo corresponde fisicamente ao limite de Heisenberg anisotrépico, no

X

qual Jj >>(J;,J;) e, portanto, teremos o seguinte modelo aproximado

N
H® = ZJijSiZSJZ (2.8)
i

Este modelo apresenta solugdo exata para os casos unidimensionais [21] e
bidimensionais [22] sem campo externo. No caso 1d o modelo ndo apresenta
magnetizacdo espontaneaem T > 0.

O primeiro resultado quantitativo (exato) no modelo 2d foi apresentado em
1941 por Kramers e Wannier [23], onde os autores calcularam a temperatura critica
para diversas topologias de rede. Resultados publicados por Zenike [24], Ashkin e
Lamb [25], Kubo [26], etc., mostraram que é possivel existir uma transicdo de fase
(T, diferente de zero) em redes 2d e 3d.

Em 1944, Onsager [22] apresentou uma expressdo para a magnetizacéo

numa rede quadrada, e calculou a temperatura critica



Ke T _ |n[ 2 }; 22691853142
J 1++/2

A solucdo exata do modelo de Ising 2d com campo externo e 3d séo

problemas em aberto na area da mecanica estatistica em sistemas integraveis. A
auséncia da solucdo exata, motivou o desenvolvimento de técnicas rigorosas, tais
como, expansdo em serie [27] e simulacdo de Monte Carlo [28] que s&o
consideradas solugdes exatas, do ponto de vista numérico para o modelo 3d.

b) Modelo xy

Fisicamente o modelo XY corresponde ao caso limite de Heisenberg

X

anisotrépico bidimensional, no qual Ji <<(J;j,J;) e, portanto, teremos o seguinte

modelo aproximado
N
Xy _ XQXxgX yeygQy
i

O modelo XY ou planar foi introduzido na literatura por Matsubara e Matsuda
[29] obtendo solucéo exata em uma dimenséo para o caso de spin 1/2. No caso 2d,
este modelo anisotrépico ndo apresenta ordem de longo-alcance em temperatura
finita (T > 0). Existe uma transicdo de fase topoldgica [30], que esta associada a
formacao de vortices, o modelo ndo apresenta magnetizacdo espontanea (ordem

magnética).

2.2 Frustracdo magnética

A frustracdo magnética é gerada pelo conflito em minimizar a interacdo de
exchange associada a diferentes pares de spin. Esse conflito pode resultar da
geometria da rede ou devido a competicdo entre as interacbes. Considere por

exemplo as redes triangular e quadrada em duas dimensdes ver Fig. 2.1.



J :J \ : " ’/ :
1;, . J1 J1 : #’f J2 .
; " : e \‘ :
F LY ’ *
* 4“ \\*
............ 2 _————— - ?
J1 * 1 * "
a) b)

Figura 2.1: Células unitarias das redes triangular (a) e quadrada (b)

Essas redes sdo chamadas de redes bipartidas, porque podem ser divididas
em duas sub-redes, "a" e "b". Nas duas sub-redes, todos os spins interagem de
forma antiferromagnética. Os spins estdo localizados nos sitios das redes, com 0s
spins na direcdo up pertencentes a sub-rede "a", enquanto os spins na direcdo down
estdo na sub-rede b (a soma total dos momentos magnéticos em cada sub-rede é
diferente de zero, pode-se definir uma magnetizacado para cada sub-rede, my € my,
sendo que m, = - mp. Em materiais antiferromagnéticos, o parametro de ordem é a
magnetizagao de sub-rede.

A plaqueta triangular, Fig. 2.1 a), € um exemplo de configuracdo de spins
topologicamente frustrada, enquanto a rede quadrada com interacdes
antiferromagnéticas entre primeiros e segundos vizinhos é um exemplo de rede
frustrada devido a competicao entre as interacdes J; e Jo, Fig. 2.1 b). Nos dois casos
acima, a energia de um par de spins interagindo € minimizada quando o0s spins
estdo antiparalelos. No caso da plaqueta triangular, os trés pares de spin nao
podem satisfazer essa condicéo simultaneamente.

No caso da rede quadrada, o sistema apresenta 0 mesmo tipo conflito para
minimizar simultaneamente as intera¢des entre primeiros e segundos vizinhos.

Materiais antiferromagnéticos com um numero impar de ligagbes em sua
célula unitaria sédo sistemas topologicamente frustrados (i. e. rede triangular,

Kagomé, Pyroclore,). Este tipo de conflito ndo existe em uma rede cuja sua célula
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unitaria é formada por um namero par de ligag6es, como no caso da rede quadrada
com interacOes apenas entre primeiros vizinhos.

Em uma teoria de campo médio para o antiferromagneto em altas
temperaturas, a suscetibilidade é dada por

C

(2.10),
- ecw

Z=T

onde O, € a temperatura de Curie-Weiss, e C é a constante de Curie. Neste caso, T
€ maior que a temperatura de Néel Ty. A temperatura de Néel € definida
experimentalmente pela a singularidade do calor especifico. Do ponto de vista
experimental, um material n&do apresenta frustracdo se a temperatura de Néel do
material for da ordem (mo&dulo) da temperatura de Curie. Por outro lado, se a
temperatura de Néel for menor que a temperatura de Curie (mdédulo) (Ty << Ocy), O
material apresenta frustracdo. Comumente, defini-se um fator de frustragdo f como

sendo O, /Ty. A frustracdo corresponde a f < 1.

2.2.1 Redes bidimensionais frustradas

O ordenamento antiferromagnético (AF), inicialmente estudado por L. Néel em
1936 [31], ndo apresenta magnetizacdo na auséncia de campo externo. O
comportamento dos materiais (AF) € explicado pelo fato de que nesses materiais,
abaixo da temperatura critica Ty conhecida como temperatura de Néel, os &tomos
magnéticos interagem de forma a alinhar antiparalelamente a direcdo de seus spins,
resultando assim numa magnetizacéao total nula.

No caso da rede triangular, modelo xy, o estado fundamental classico dos
spins formam uma estrutura de trés sub-redes, ordenadas segundo um angulo de
120° entre os spins de sub-redes diferentes. O estado fundamental do caso quantico
para a rede triangular com spin 1/2 apresenta ordem (AF) do tipo Néel, Neste caso,
as flutuacdes quanticas ndo destroem a ordem do estado fundamental classico.

Classicamente, a rede Kagomé, apresenta estado fundamental altamente

degenerado, e ndo tem ordem, nem mesmo em temperatura nula. Assim como no
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caso classico, a rede Kagomé também ndo apresenta ordem de longo alcance no
caso guantico.

Considere a rede quadrada com interacfes entre primeiros e segundos
vizinhos Fig. 2.1 b). Este modelo para spin 1/2 foi estudado por diversos métodos
[32-55], Teoria de ondas de spin [40], diagonalizacdo exata [40,42,48], expansao em
série [46,50-54], Grupo de renormalizacéo [49], método da funcdo de Green [45] e
emaranhamento projetado de pares de estados [55].

No caso classico, modelo de Ising, os spins na rede quadrada com J, = 0
estdo ordenados no estado antiferromagnético de Néel (n,nr) (em T=0 a
magnetizagdo da sub-rede "a" assume seu maximo valor). Considerando agora a
interacédo entre segundos vizinho, e definindo o parametro n = J,/J;, podemos variar
n para induz competicdo entre os primeiros e segundos vizinhos, e assim induzir
frustracdo no sistema. A frustracdo destr6i a ordem de Néel, e uma questido
extremamente importante surge: Que tipo de estado pode emergir?

A ordem (AF) é destruida para nic = 0.5, ver Fig. 2.2. Para valores de
frustracdo maior que 0.5, a ordem do sistema passa a ser do tipo (7,0) ou (0,7) com

angulos livres entre os spins das sub-redes "a" e "b".

n,

0.0 0.5 1.0 77

Figura 2.2: Magnetizacdo de sub-rede m, como funcdo do parametro n. Na regiao
onde n<0.5, o sistema se encontra na fase Néel. Para n > 0.5, o sistema se encontra
na fase (0,m) ou (r,0) com angulos livres.

No caso quantico, todos os métodos citados acima sugerem que paran <0.4

o estado fundamental do modelo é (AF). Porém, para n > 0.6 0s spins se arranjam
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em um ordenamento do tipo colinear (CL), Fig. 2.3, onde os spins de uma direcéo
espacial estdo alinhados antiparalelamente, enquanto na outra direcdo da rede
cristalina, os spins estdo alinhados paralelamente. A regido intermediaria, 0.38 < n <
0.6, tem magnetizacdo de sub-rede nula. Acredita-se que esta regido paramagnética
guantica (PQ), sem ordem de longo alcance, pode ser formada por estados de
dimeros [51,55], plaquette valence bond solid order [42,47,56] ou um Quantum Spin
Liquid (QSL) [38,57].

A determinacdo precisa do valor dos pontos criticos nic € Mz aonde a
magnetizacado vai a zero, ndo € conclusiva. Recentemente, usando diagonalizacao
exata [45], os pontos de transicdo foram estimados em nic = 0.35 e 1y = 0.66. A
técnica poderosa de Monte Carlo ndo € apropriada para aplicar em sistemas
frustrados, devido o problema do sinal negativo. Recentemente, usando
renormalizacdo da matriz densidade, Jiang e colaboradores [58], encontraram mc =

0.41 e mz.=0.62 em temperatura zero.

Ma

e
< 1= ]

n
0.0 0.38  0.60 1.0

Figura 2.3: Magnetizacdo de sub-rede m, como funcdo do pardmetro n. Na regido
onde n < 0.38, o sistema se encontra na fase Néel. Para n > 0.60, o sistema se

encontra na fase colinear.

2.2.2 Fase desordenada e o estado liquido de spin

A fase magneticamente desordenada em T = 0 apresenta uma funcdo de
correlagdo spin-spin de curto alcance. O estado fundamental na auséncia de ordem
de longo alcance pode ser geralmente descrito como "Quantum Liquid Spin" (QSL)
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ou em portugués "liquido quantico de spin” [38,57]. Um (QSL) é diferente da fase
paramagnética classica, nessa fase, pode-se definir pardmetros de ordem que tem
valores esperados diferente de zero no estado (QSL). O nome liquido de spin é
resultado de uma analogia com o estado liquido usual, no qual as moléculas formam
um sistema denso e altamente correlacionado sem nenhuma ordem estatica; nos
liquidos de spin, os spins estdo altamente correlacionados, mas ainda flutuam
fortemente, mesmo em T =0.

Liquidos de spin quanticos (QSL) sdo interessantes porque nao
possuem ordem mesmo quando a temperatura € zero. A formacdo de um estado
(QSL) é favorecida por flutuactes quanticas, efeito que € mais acentuado em baixas
dimensdes e para baixos valores de spin.

O estado fundamental desta fase é construido a partir dos estados de
Valéncia, onde dois elétrons formam um singleto com spin total nulo devido
a interagdo antiferromagnética.

Outra caracteristica deste estado é a presenca de um gap A no espectro de
excitacdo. Do ponto de vista experimental, A pode ser confirmado através de
medidas do calor especifico. O calor especifico vai para zero de forma exponencial
em baixas temperaturas como funcgéo do A,

A
B

2.3 Anisotropia de ion unico

A interacdo de troca, de origem eletrostatica, responsavel pelo ordenamento
magnético na matéria, é de natureza isotropica e produz ordenamento em varios
sitios da rede. Essa interagdo ndo é capaz de definir uma orientacdo privilegiada
para 0s momentos magnéticos, com relacdo a um eixo cristalino.

O fato de que a distribuicdo de spins ordenados € sempre orientada numa
dada direcéo (eixo de facil magnetiza¢éo), implica que devemos ter algum outro tipo
de interacdo que torne o Hamiltoniano de Heisenberg anisotropico.

Fisicamente, as interacdes magnéticas dipolares (quadrupolar etc..), sao
responsaveis pela existéncia da anisotropia magneto cristalina. A anisotropia é
caracterizada pela dependéncia da energia do cristal nas orienta¢cdes dos momentos
magneéticos dos ions com relagdo ao eixo cristalino.
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A anisotropia de ion Unico também é capaz de definir eixos de fécil
magnetizacdo. Essa anisotropia tem origem microscépica e pode ser entendida
como a influéncia do potencial elétrico da rede cristalina sobre o acoplamento spin-

orbita. Relembrando, o termo de acoplamento spin-Orbita é dado por:

1 10V ¢ 210

AE =
2m?c®r dr

onde, V(r) € a energia potencial de interacdo elétron-nucleo, L;j e S; sdo o0s
operadores de momento angular orbital e spin no sitio i. Usando teoria de
perturbacdo de segunda ordem para a energia spin-Orbita, a Eqg.(2.10) gera um

termo adicional no Hamiltoniano de spins (2.5), dado por
H=DY(s)?+EY[(50)7-(57)*] (212),

onde D e E sdo constantes. O caso E =0, reduz-se a anisotropia uniaxial.

O primeiro termo da Eq.(2.12) € denominado de anisotropia de ion-Unico. A
Eq.(2.12) so € relevante para sistemas com spin S >1/2, pois para o caso particular
de S =1/2, temos que (Si')’ = 1/4 (h=1) para qualquer componente v (= X, y, z), dessa
forma, este termo se reduz a uma constante, ndo sendo relevante nos calculos das
propriedades magnéticas do sistema.

Quando consideramos o termo de anisotropia uniaxial no modelo de
Heisenberg antiferromagnético para o caso de spin 1, os spins do sistema passam a
ter dois tipos de direcdes privilegiadas que dependem do sinal da anisotropia D.

Se D>0 os spins do sistema tendem a se orientarem na diregdo perpendicular
ao eixo z. Por outro lado, se D < 0 os spins tendem a se orientar na direcao do eixo z.
O caso D>0 é chamado de anisotropia de plano facil, enquanto o caso D<0 é

chamado de anisotropia de eixo facil.
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Capitulo 3

Modelo Ferrimagnético J;-J,* - J,” narede quadrada

No capitulo anterior, discutimos a importancia do modelo de Heisenberg
antiferromagnético, Ji-J,, € a ligacdo deste modelo com a procura de estados
desordenados em T = 0. Desde a descoberta do ferrimagnetismo em cadeias
bimetalicas [64], varios trabalhos foram realizados em sistemas com spin misto
[65,66,67].

Sistemas (Fr) sdo compostos por pelo menos dois tipos de spins (S1,S2) que
interagem antiferromagneticamente. Muitos desses materiais sd0 magnetos
moleculares contendo dois ions magnéticos diferentes que sao distribuidos
alternativamente na rede cristalina [60,61]. Nos ultimos anos, uma grande variedade
de compostos de spins mistos (1/2, 1,3/2..) quase-1d e quase-2d foram sintetizados
[62,63].

A liga de terra-rara R,BaNiOs [68], que pode ser modelada por uma rede
bidimensional formada por cadeias acopladas [69,70], € um exemplo de spin misto
em duas dimensfes. Um exemplo de material que pode ser modelado em uma rede
quadrada, € o Fe-Ni [71]. Modelos ferrimagnéticos foram estudados por teoria de
ondas de spin [72] e uma variedade de métodos numéricos [65-67] com énfase em
cadeias de spin.

Recentemente, a interacao entre segundos vizinhos no modelo de Heisenberg
ferrimagnetico, foi alvo de estudo de alguns autores [73,74]. lvanov e colaboradores
[74], usando teoria de ondas de spin, estudaram o modelo J;-J, ferrimagnético
(1,1/2) em uma rede quadrada. Neste trabalho, os autores determinaram o diagrama
de fase do sistema em T = 0. Os autores calcularam as flutuagcbes em torno das
fases classicas (Fr) para n < 0.5, canted (C) para 0.25 < n<0.5e (CL) para n>0.5,
ver Fig. 3.1. lvanov encontrou indicios de uma fase quantica na regiao 0.46 <n <0.5.
Essa fase é caracterizada por desordem magnética entre os spins 1/2 e

ordenamento de Néel entre os spins 1.
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a) b) c)

Figura 3.1: Fases classicas no modelo ferrimagnético bidimensional na rede
quadrada [74]. Spins S; = 1 séo representados por setas maiores, enquanto spins 1/2
sao representados por setas menores. a) Fase ferrimagnetica (Fr). b) Fase canted
(C) e c) case Colinear (CL).

Neste capitulo, também estudaremos o diagrama de fase quéantico do modelo
de Heisenberg ferrimagnético (Fr) com dois tipos de spins, S; e S, (casos, (1,1/2), (3/2,
1/2) e (3/2, 1)). Realizaremos o estudo em uma rede quadrada com interagdo de
exchange entre primeiros e segundos vizinhos. Em nossos calculos, vamos

considerar que 0s spins S; interagem com outros spins S; por meio de uma constante
de exchange J)', enquanto os spins S, interagem com outros spins S, via J,2.
Definimos entdo uma anisotropia, ©-[0,1], tal que, se J}*>J?, usaremos
J3: =(1-©)J;* ou J3* = (1-®)J;* no caso contrario.

Em nossos calculos, iremos calcular flutuagdes quéanticas em torno das fases
classicas, (Fr) e (CL). A fase (CL) sera tratada em um formalismo com quatro sub-
redes Fig. 3.2. A fase (C) sera desprezada, sendo assim, as transi¢cdes de fase

ocorreram de duas formas: i) Diretamente entre as fases ordenadas (Fr) e (CL). ii)

Entre as fases ordenadas e uma fase com desordem magnética.
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3.1 Fase Ferrimagnética (Fr)

Na fase ferrimagnética, consideramos que o estado fundamental tem ordem
de Néel, com duas sub-redes "A" e "b", onde a sub-rede "A" contem spins up e a
sub-rede "b" contem spins down (Fig. 3.2 ). Nesta fase, a rede é formada por dois
tipos de spins, S; e Sy, distribuidos de forma alternada sobre todas a rede. Os spins
S; sdo spins-up, localizados na sub- rede "A" e apontam no sentido positivo do eixo
z. Os spins S, sdo spins-down localizados na sub-rede "b" e apontam para o sentido
negativo do eixo z.

A interagao entre primeiros vizinhos ocorre entre os spins da sub-rede "A"
com os spins da sub-rede "b". Por outro lado, a interagéo entre os segundos vizinhos
ocorre somente entre os spins de mesma sub-rede, ou seja, "A" com "A" ou "b" com
"b".

Figura 3.2: Fase ferrimagnética, J,* e J;2<<J,.

O Hamiltoniano para a fase ferrimagnética pode ser expresso como:

Sy _ _ _ _
HF =lesi’*-sf+‘]—2 Zsi’*.sj’w‘]— >.SP-S) (3.1),

S
2
<i,j> 2 <i,j> 2 <i,j>
sendo, J; a interagdo de exchange entre primeiros vizinhos, enquanto stl e JZSZ sao

as interacdes de exchange entre os segundos vizinhos.
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A fase (AF) quebra a simetria de rotacdo do modelo de Heisenberg, e,
portanto uma das componentes do spin tem um valor esperado finito. E natural
buscarmos uma representacdo no qual descreve as flutuacdes quanticas em torno
do valor esperado classico do spin. Calcularemos flutuacdes em torno do estado
fundamental classico, e, portanto, estudaremos o Hamiltoniano (3.1) usando a
transformacdo de ondas de spin linear. A teoria de ondas de spin linear calcula as
flutuacBes em torno do estado fundamental classico, propondo um mapeamento dos
operadores de spin em operadores de bdsons. Os graus de liberdade bosonico
resultante podem ser identificados como magnons (excitacdes do sistema) ou ondas
de spin. Os operadores de spin sdo trocados por operadores bosonico, através da

transformacao,
S =28, A S :\/E '
S =28 AT st =25y,
SH =S, ~A'A  SP=-5,+bb, (G2
Nesta representagdo, A" (A) e b™; (b) sdo os operadores de criacido e

aniquilacao no sitio i nas sub-redes "A" e "b", respectivamente. Esses operadores
satisfazem as seguintes relagbes de comutacdo [A,A’]=1, [b,b']=1 e
[A,b, ]=0. Substituindo (3.2) em (3.1), e realizando a seguinte transformada de

Fourier nos operadores de criacdo e destruicdo

A =\E2e‘k'RiAk b =\E2e‘k‘Ribk ,
' N % VNS

o Hamiltoniano (3.1) assume a sua forma bosonica
HF —HO L H® (3.3)

onde a energia do modelo classico H? e os termos quadraticos H® sdo dados por

H© :-N?sls{l-————— (3.4)

H® = 3,3 Ay Al A +Bybb, +Co[Ab +AD;)  (35)
k
Os coeficientes Aok e Box dependem da anisotropia ®, e sao definidos por
Aw =25, +2,(1-0)n,S, (7152) -1)

Bok =S, +2,1m,5, (7’152) -1 (3.6)
18



Selyr> 1, ou

Av = 7,5, + 2,1m,S, (7152) -1
Box =75, + 2, (1_®)77281(7152) -1 (3.7)

Si
se J;'<J;*. Sendo que 77i=JJ—2 , i=12. As quantidades z,=4 e z,=4
1

representam os nuameros de primeiros e segundos vizinhos na rede quadrada e

r? = cos(k,)cos(k,) € o fator de estrutura entre segundos vizinhos. O coeficiente Cox
ndo depende da anisotropia ® e é expresso por
Co =2,4/S,S,7 (3.8).
As quantidades y” é o fator de estrutura de primeiros vizinhos, definido por

1 o . ,
yél)zz(cos(kx)+cos(ky)). Para obter as excitagdes do sistema, precisamos

diagonalizar (3.5), para isso, definimos a seguinte transformacao de Bogoliubov
A =uo Vi By b =u B +Vviey,  (3.9)
onde ux e vk S0 reais e o e Sk sdo bosons (magnons) que ndo interagem. A

exigéncia de que o0s novos bosons, o e f também obedecam as relacdes de

comutacédo bosoénica, implica na relacao
u> —v; =1,
Substituindo a transformacéo (3.8) em (3.5), chegamos a
H® = JlZa)IE“)ak*a + wéﬁ)ﬂ;ﬂ +& (@ B + o B ) +2u,v, Cy "’VE(AOk + By ),
k

sendo

0 =V; By, +Ug Ay +20,Y,Cy,

o =V Ay +UgBy +20,v,Cy,

&k = (Vg +Uf)Coy +U,V, (Ay +Bg,)

O Hamiltoniano (3.5) assumira forma diagonal se & =0. Fazendo isso, juntamente
com a condi¢do u? -vZ =1, teremos duas equagdes que podem ser usadas para

determinar uy € vy COMo

u/ :%(1+Fk) v :%(—1+Fk) ,
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AOk + BOk .
J(Ay + By )? —4C2

A forma diagonal do Hamiltoniano (2.5) € finalmente expressa por

H® :lewio‘)a;ak +a)iﬂ)ﬁk+,8k +ZAk (3.9),
k X

sendo, T, =

com

1 Co’
Ak :E(A()k + BOk)(rk _1))+2 W_ )

k

sendo a frequiéncia dos magnons dada por

w@P — (A FBy) 4 \/(AOk + By )® —4C;,
k 2 2

As magnetizac6es de sub-rede "A" e "b" sdo as médias das componentesS*
duas sub-redes, respectivamente. A magnetizacdo my €é expressa como
1 , 2 .
M= S =S~y X(AA)

uc |1 k

Substituindo (3.9) em ma e considerando que os bdsons néo interagem,

obtemos
m. =5, Sui{aian i) +;

As quantidades

1
(a7 e ) = () = NZEm

1 <ﬁk+18k>:n(a)l£ﬂ)):; com B=1/ksT
1 e -1

BoP

sdo 0os numeros médios de ocupacéo dos bosons, ou distribuicdo de Bose-Einstein.
A constante kg é a constante de Boltzmann e T é a temperatura dos sistema. Em
temperatura zero, ambas as funcdes de distribuicdo tendem a zero, e a

magnetizacado de sub-rede em T =0 é expressa como

Map =S, ¢%Zv,f
k
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3.2 Fase colinear (CL)

Figura 3.3: Fase colinear (CL)

Agora considere o caso onde m assume valores a ponto de favorecer a
interacdo antiferromagnética entre os segundos vizinhos. O estado fundamental da
fase (CL) tem quatro sub-redes "A", "a", "B" e "b", ver Fig. 3.3. A interacdo entre
primeiros vizinhos acontece de quatro maneiras diferentes, vejamos: Os spins que
pertencem a sub-rede "A" interagem com spins das sub-redes "a" e "b", e 0s spins

pertencentes a sub-rede "B" interagem com spins na sub-rede "b" e "a". A interacao
de exchange de segundos vizinhos J,* e J,* conecta os spins da sub- rede "A"
com "B" e "a" com "b", respectivamente. Levando em consideracdo essas
interacdes, o Hamiltoniano de Heisenberg para a fase colinear ferrimagnética é
expresso como
<A Sb SA Sa S8 Sa . S8 aby . I waa g JY waa &
HCL:JlZ(siA‘sfwsiA-s;wsiB.sja+siB‘s§’)+72 Zsi’*'s%?z >.S-S;
<<i, j>> <<i, j>> (310)

A transformacéo bosonica de ondas de spins em cada sub-rede é dada por

<i,j>
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sA=J2S A SP=J25,b"  S®=25,a S =425,B
Sh=J25, A" SP=2S,b,  S;7 =288 S =425,B

S"=8,-A'A  §"=-S,+b'b §"=S,-a'a S$” =-S5 +BB 3,

Substituindo (3.11) em (3.10), podemos reescrever o Hamiltoniano como

H=H® +H® (3.12)

onde

H<°)=—%[J§151+J§zsz] (3.13)

H® :JIZAOk(A;Ak + By By ) + By (& &y + by by ) +C (Acay + B +Hc)
k
+Fy (A B, +H.C)+Gy (ADb, +a,b, +HC)+ 1, (b, +H.C) (3.14)

sendo

Ao =215,

Bo =2(1-0)1S,

Fo. =215, cos(k, ) cos(k, )

I =2(1—©)7S, cos(k, ) cos(k,)
se J;2<J onde n=n, ou

Ay =2n(1-0)S;

Bo =215,

Fo. =2n(1-©)S, cos(k, ) cos(k, )
Lo =275, cos(k, ) cos(k, )

se stngzsz , sendo neste caso, n=r7,. Os coeficientes Cyo € Gk ndo dependem da

anisotropia, e sao dados por

Cox =+/S:S, cos(k,)
G =SS, cos(k,)

Para diagonalizar (3.14), recorremos a um processo de diagonalizacao

generalizado [18], onde escrevemos os operadores A/, a, ,B, ,b, em termos de novos

operadores A’,a’,B, ,b, , por meio da matriz U definida por
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Ak U 11 U 12 U 13 U 14 Ak
ak — U 12 U 22 U 23 U 24 ak
Bk+ Ul3 U 23 U33 U34 §k+
bl:r U 14 U 24 U 34 U 44 5k+

(3.15)
Os antigos e 0s novos operadores satisfazem as relacbes de comutacao
candnica para bésons. Essa exigéncia gera mais quatro equacoes.
Uﬁ+Ué—Ué—Ua=l
U122 +U222 _U223 _U224 =1
U323 +U324 _U123 _U223 =1
U§4 +U54 _U124 _U224 =1

(3.16)

Substituindo as transformacdes (3.15) em (3.14), e exigindo que 0 novo
Hamiltoniano seja diagonal, obtemos o seguinte Hamiltoniano (ver apéndice A).

H (L _ le(a),fA)R*R +a)IEB)§k+§k +(0|Ea)§k+§k +a,|5b)5k+5k)
k (3.17),

As quantidades a” sdo as freqiiéncias dos magnons. As magnetizacdes de

sub-rede ma, mg, m,;, My, em temperatura nula sdo dadas por

:_Z< ZA> S, _iZUfs +Uj, =-mg

UC'

Niz<s,28> Zul3+u
Ni2<s> Sz——ZU3+U24_ -m,
i <s,“’> Uj+U7,

(3.17)

Em nossos calculos numéricos fizemos todas as constantes fisica iguais a um e

trocamos as somas por integrais na primeira zona de Brillouin.
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3.3 Resultados

3.3.1 Modelo isotropico, ® =0.

Primeiramente vamos analisar os casos de spins S;=S, e ® =0 A Fig. 3.4 a),
mostra as fases (AF), colinear (CL) e a fase paramagnética quantica (PQ) para os

casos de spin 1/2 e 1. Na fase (AF), a magnetizacédo de sub-rede decresce com o
aumento n (n;=m.). Por outro lado, na fase (CL), as magnetizacdes de sub-rede
aumentam com n. Os valores de frustracao critica sdo: nic = 0.3846, 1, = 0.5079 para
0 caso de spin 1/2, e mic = 0.4707 e m3zc = 0.5002 para spin 1. A regidao desordenada
ocorre no intervalo nic < n <Mz, € decresce gradualmente com a magnitude dos

spins, devendo desaparecer quando a magnitude dos spins tende ao infinito.

0.8 =

0.7 = -

0.6 = -

0.5 = -

0.3 =

0.2 = -

0.1 = -

OD T l L] l I b I d
0.0 0.2 04 0.6 0.8 1.0

Figura 3.4: Magnetizacdo de sub-rede "a" nas fases (AF) e (CL) como funcao de
n para os casos de spin 1/2 e 1 na rede quadrada. Linha preta se refere ao caso spin
1/2, enquanto a linha azul representa a magnetizagéo para o caso de spin 1.
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Quando consideramos o caso (Fr), S; # S,, observamos nas Fig. 3.5, 3.6 e 3.7
que a fase desordenada desaparece completamente em todas as sub-redes. Neste

caso, a transicdo de fase ocorre de forma direta entre as fases ordenadas.

oo}
081 N
071 "
06- "

0.5 _
—— m, ferrimagnétical
| —A—m, colinear I
03 —&—m_ colinear -

0.4 +

0.2 -

J X ANCOAORYERY
(X
- Al L
A g

T I T I T I T I T T I T I T I T I T
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0

Magnetizacdes de sub rede

Figura 3.5: Magnetizacdo de sub-rede "a" e "A" nas fases (Fr) e (CL) como funcéo
de n para o caso (1,1/2) na rede quadrada. Linha cheia representa a magnetizacao
de sub-rede my na fase (Fr), enquanto na fase (CL), os triangulos pretos
representam a magnetizacao ma, € os triangulos brancos, m,.
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1.3 - =

1.0 _
- A ) - L
0.9 - 4 ——m, ferrimagnéticg
—4A—m, colinear

0.8 _ N
—— m_ colinear

0.7 1 L

NN
S

0.6 4

MagnetizacOes de sub rede

0-4 | I T I T I T I T T I T I T I T I T

Figura 3.6: Magnetizacéo de sub-rede "a" e "A" nas fases (Fr) e (CL) para o caso de
pares de spin (3/2,1) na rede quadrada. Linha preta representa a magnetizacéo de
sub-rede m, na fase (Fr), enquanto as figuras geométricas sdo as magnetizacfes de
sub-rede my e m, respectivamente na fase (CL). Tridngulos pretos, magnetizacdo ma
enguanto os triangulos brancos representam a magnetizacéo m,
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=
N
1
I

1.0 - L

0.8 - —— m_ ferrimagnéticar
—hA— m, colinear -
0.6 —A— m_ colinear -

Magnetizacboes de sub rede

o
N
1
I

00 0.1 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0

n

Figura 3.7: Magnetizacéo de sub-rede "a" e "A" nas fases (Fr) e (CL) para o caso de
pares de spin (3/2,1/2) na rede quadrada. Linha cheia representa a magnetizacéo de
sub-rede m, na fase (Fr), enquanto as figuras geométricas sdo as magnetizacfes de
sub-rede my e m, respectivamente na fase (CL). Triangulos pretos, magnetizacdo ma
enguanto os triangulos brancos representam a magnetizacao ms.

3.3.2 Modelo anisotrépico

Na Fig. 3.8, mostramos o diagrama de fase no plano n-® para a combinacao

Sl
de spins (1,1/2). Neste caso, ® da mais peso a frustracdo n=r7, = JJZ dos spins 1.
1

Pode-se ver neste diagrama, a auséncia da fase desordenada. Existe apenas uma
linha de transicéo entre as fases (Fr) e (CL), portanto, nic = n2c, para qualquer valor
de ©. Mostramos apenas o comportamento do caso (1,1/2) na Fig. 3.8, pois todas as
combinagdes de spins 1, 1/2 e 3/2, tem 0 mesmo comportamento mostrado na Fig.

3.8, isto é, auséncia de fase desordenada.
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Na Fig. 3.9, mostramos que a anisotropia ® pode favorece o aparecimento de

S
da fase desordenada, apenas quando © refor¢a a frustracdo n=7, = JJ2 dos spins
1

1/2. Esse comportamento foi observado apenas para o caso (1,1/2). As outras
combinacgdes, (3/2,1/2), (3/2,1), ndo apresentam fase desordenada, mesmo quando ®
da mais peso as interacdes entre 0s spins semi inteiros.

Analisando a Fig. 3.9, pode-se ver que para ® = 0.5 temos uma pequena fase
desordenada no intervalo nic < n < nz, com nic = 0.74 e myc =0.77. Essa pequena

fase desordenada tende a aumentar, a medida que a anisotropia ® aumenta.

0.9+ -

0.8 —

0.6 ®) =

0.0 0.1 0.2 0.3 04 0.5 06 0.7

Figura 3.8: Diagrama de fase no plano n-® para o caso (1,1/2) anisotrépico na rede
guadrada. Frustracdo entre os spins 1 sempre maior que a frustragéo entre spins 1/2.
Circulos representam a linha de transicao de fase entre a fase (Fr) e (CL).
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Figura 3.9: Diagrama de fase no plano n-0 para o caso (1,1/2) anisotrépico na rede
quadrada. Frustracdo entre os spins 1/2 maior que a frustracdo entre spins 1.
Circulos representam a linha de transicao entre a fase (Fr) e a fase desordenada.
Tridngulos representam linha de transicdo entre a fase (CL) e a desordenada. A
regido magneticamente desordenada foi representada pela regido escura.

3.4 Conclusao

Estudamos o modelo ferrimagnético com anisotropia nas interacfes de
segundos vizinhos. Usando teoria de ondas de spin linear, calculamos as frustracdes
criticas para as seguintes combinac¢des de spins, (1,1), (1/2,1/2), (1,1/2), (1,3/2) e
(3/2,1/2). Quando S;=S, e ® =0, encontramos uma regido desordenada no diagrama
de fase que decresce com o aumento do spin. Por outro lado, se S;#S,, a fase
desordenada desaparece. O desaparecimento da fase desordenada indica que um
sistema Ferrimagnético ndo € capaz de suportar estados singletos. No entanto, uma
pequena anisotropia ® que favorece a frustracdo dos spins 1/2, no caso (1,1/2), &

capaz de induzir uma regido magneticamente desordenada.
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Capitulo 4

Modelo J;—-J;—-J, antiferromagnético 2d com

anisotropia de eixo facil

Uma generalizacdo para o modelo J; - J, € o modelo J;-J'1-J; [75-82], ver Fig.
4.1. Nesse modelo, existem dois tipos de constante de exchange entre 0s primeiros
vizinhos. A primeira interacéo foi chamada de J;, no qual conecta os spins na direcéo
X. A segunda interacao foi denominada de J;” <J; e conecta os spins na direcao y.
Entre segundos vizinhos, existe apenas um tipo de interacdo, essa interagao foi

denotada por J,.

sAgp-—-——— Jymrmns ©sb sagp-—-——————meme- (=)sb
:\\ ///. |\\ ///I
| \\\ // | : \\\ // |
I N 4 : | N s !
' N // : | AN // :
" | B
) s ! : x |
| 4 N | | % \\ |
I A/ o | & N
| s AF N : | s N :
1 4 ~ I M
A N | Ve N I
| s NS VL S
4 N s N
y@ ———————————————— @Sa Sa®/ —————————————— —@Sb

Figura 4.1: Fase antiferromagnética de Néel a). Fase colinear b).

Este modelo para o caso de spin 1/2 ndo € um modelo de interesse puramente
académico, desde que existe uma grande variedade de materiais a base de fosfato
de vanadio (Pb,VO(PQ,),, SrZznVO(PO,), BaZznVO(PO,) e BaCdVO(PO,),), no qual a
sua estrutura apresenta uma anisotropia espacial de exchange ao longo das

direcbes x e y [83].
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Usando técnica de cluster acoplado, Bishop e colaboradores [82] n&o
encontraram uma fase desordenada no diagrama de fase em T = 0 para o modelo

J,—J,—J, no caso de spin 1. Sistemas com spin S=1 podem apresentar anisotropia

de ion unico D, como por exemplo, eixo facil (ver secdo 2.3). Em duas dimensoes, e
na auséncia da anisotropia, 0 sistema ndo apresenta magnetizagdo espontanea de
sub-rede em temperaturas finitas.

O modelo de Heisenberg de spin 1 com anisotropia de eixo facil pode ser
estudado em conexdo com resultados experimentais baseados em sélidos
moleculares em monocamadas de grafite [84].

Em baixas temperaturas, a teoria de ondas de spin padrdo € capaz de
reproduzir resultados satisfatérios para o modelo de eixo facil. Correcdes devido as
interacOes entre as ondas de spin em altas temperaturas podem ser estudadas via
tratamento auto-consistente [39]. Usando teoria de ondas de spin modificada,

estudaremos neste capitulo o modelo J, - J, - J,em temperatura zero e finita.

4.1 Fase de Antiferromagnética (AF)

Para pequenos valores do parametro n, a interacao entre primeiros vizinhos é
favorecida. Supomos entdo que o estado fundamental classico do antiferromagneto
apresenta ordem de Néel, ou seja, com duas sub-redes "a" e "b", Fig. 4.1 a). Os
spins up e down sao representados por "+" e "-", ambos na direcdo z. Na fase de
Néel, Fig. 4.1 a), os spins da sub-rede "a" interagem com o0s spins da sub-rede "b"
com interacdo J; ao longo da direcdo x. Por outro lado, os spins na sub-rede "a"
interagem com 0s spins na sub-rede "b" na direcdo y por meio de J; .

A interacdo J, entre segundos vizinhos ocorre apenas entre 0s spins da
mesma sub-rede, ou seja, spins da sub-rede "a" interagem apenas com spins da
sub-rede "a", e os spins da sub-rede "b" interagem apenas com spins da sub-rede
"b". Na fase (AF), o Hamiltoniano do sistema sera escrito como

HA =3, 308080+ 0 36780+ 22 3(57 67 +§7-§0) - DY (87) (41)
<i,J>

2
<i,j> 2 <i,j> i
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sendo, D > 0, a anisotropia de eixo facil. As somas em <i,j>, <<i,j>> s&o realizadas

entre primeiros e segundos vizinhos.

As flutuagbes em torno do estado fundamental classico serdo calculadas
levando em consideracédo a interacdo entre as ondas de spin, portanto, estudaremos
o Hamiltoniano (4.1) usando a transformacédo de Dyson-Maleev (DM) [85,86]. Na
representacdo de (DM), os operadores de spin sdo trocados pelos seguintes

operadores bosonico
Si+ = \/g 1_ﬂ a.l
25

Sy =25 &’ (4.2)
Siz = S - aral,

Para a sub-rede "a", e por
N
S|+ = \/gbi"— 1—m
25

S; =,/2S bi (4.3)
Siz = _S + bIerI y
Para a sub-rede "b". Nesta representacio, a;" (a;) e b;*(b;)) sdo os operadores

de criacdo e aniquilagcdo no sitio i nas sub-redes "a" e "b", respectivamente.

Aplicando (4.2) e (4.3) em (4.1), e realizando uma transformada de Fourier,

2 ik-R; _ikR
Aizﬁ;e A b =25t (@)

em Hpy, podemos escrever
Hp, =H®+H@+H® (45)
Na Eq. (4.5), H? contém termos constantes, H® contém termos com produto
de dois operadores e H® representa a interacdo entre magnons, portanto é
composto por produtos de quatro operadores. A energia classica H?, e o

Hamiltoniano quadratico H® s&o dados por
© _ _ 2 L. B
HO = 2NJ,S (1+/1 e+ DJ (46)
H® = le Ay (@ca, +b7b ) +Co (achy +a,by) 4.7)
k

Os coeficientes Aok € Cok S0
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Ay = 2,8[1+ 2]+ 2,57y @ (k) -1]+ SD

(4.8)
Cor =2,57% (k)
— D ! J
Sendo, D =— ﬂ:i n=-=% 2,=2e12,=4
J; 1 1

Definimos o fator de estrutura de primeiros vizinhos e segundos vizinhos como

7 (k) = (cos(k,) + Acos(k,))
7? (k) =cos(k, ) cos(k, ) _

O termo de quatro operadores de Hpy € dado por

H® =
-J, Z 21[7(1) Daz.; 3,350 + 7(1) (2+3-Da;,;,b;bib, - 27(1) B~ 1)3-;3,1 a,by b ]

123
+ 7,0y, Ma;, a,a,a +y,A—2+3)a, ,,,ala,a, —2y,1—-23)a,, .a,aa, (4.9),
+ 7, Db, ;bbb +y,(2-1+3)b, ;bbb —2y,(3-1)b/,, ;b,bb,]

—Da,, ;a,aja, — Db/, ,b,blb,

sendo que y®(.)e y,(.)sd0 os fatores de estrutura de primeiros e segundos

vizinhos definidos acima. Usamos a notacdo 1=k;, 2=kj, 3=ks,.., j = kj. Definindo a

transformacao de Bogoliubov como

a; :Uka; +Vkﬁk b, =V,a, +U, B

e substituindo em (4.7) e (4.9), ficamos com um Hamiltoniano escrito em termos dos
operadores o4 e Br. Realizando um desacoplamento de campo médio em H® (ver

apéndice B), o Hamiltoniano total H?+H®, j& diagonalizado, pode ser escrito como
Hou = lek:Qk (@ + A B)  (a10).
A relacdo de dispersao é dada por
Q =(2Ay + SOUE +V,E) +2U,V, (Co + &) (4.11),

e os coeficientes Uy e Vi S0 expressos por

(Uk)zzl 2A +¢, _|_1] (V )Z_E{ 2Ry + ¢ 1
2| (A + €)' —4(Co + &)’ 2| Ay + ¢ —4(Co + &)

¢, =201+ )Y —T@) + 27|1- @ (K))@r® -1@)|-D(r*)
& ==2y0(k)(r® -r?).
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As funcdes auto-consistentes I'” sdo dadas por

r% =% Uzn, +V:(@1+n,))

a

r® =%"cos(q,)U,V,(1+2n,)
q

IO =3 A (U2 +V2)(L+2n,)
q

I =3 (Ug@+4n) +V;(3+4n,))
: (4.12)

A quantidade nq, representa a distribui¢cdo de Bose-Einstein, ou seja,
(aten) = (BB =

exp(fQ,)-1
com S =1/kgT, onde kg é a constante de Boltzmann e T a temperatura. Para calcular
as propriedades termodinamicas, precisamos resolver o sistema de equacdes auto-
consistente gerado pelos T (i=1..3).

As propriedades termodinamicas podem ser obtidas da energia interna
U=>nQ, (4.13)
k

As magnetizacdes de sub-rede sédo dadas por

2
m, =8, - D ) Hi (BB )i (414)
k
sendo que my=-m,.

4.2 Fase colinear (CL)

O estado fundamental classico para a fase (CL) apresenta ordenamento
colinear antiferromagnético com duas sub-redes "a" e "b", Fig. 4.1 b). Os spins da
sub-rede "a" interagem com 0s spins da sub-rede "a" na direcdo x com interagéo de
exchange J;, enquanto os spins na sub-rede "b" interagem com o0s spins na sub-rede
"b" na direcdo y por meio de J';. A interacdo entre segundos vizinhos J,, conecta os
spins "a" com o0s spins da sub-rede "b". O Hamiltoniano na fase (CL) pode ser

expresso por

34



H®=J,>s%S? 2 >(SP-SP+SP-S)+3,> 8-S D> (S!)? (4.15)

|
<i,j> 2 <i,j> <i,j> i
O Hamiltoniano para na fase (AF), Eq.(4.1) pode ser transformado em (4.15),
por meio da transformacao
A1,
z,n > 7,4
z,Acos(k,) = 2,177 (K)

7@ (k) - cos(k, ) (4.16)

Isso é verdade, porque na fase (AF) a constante J, desempenha o papel de J'; na
fase (CL). Neste caso, todas as quantidades ja calculadas na secédo anterior, podem
ser rescritas na fase (CL), por meio das transformacdes (4.16).

As expressdes para H? e Hpy sdo dadas por

H© =-NJ,R(l-A+27-D)s? (4.17)

How =3, 20 (@/a +B,B) (418)
k

com

nQ =Q2Ay+¢ YU +VE) + 20V, (Clo ) (4.19)

As quantidades Uy e Vi sao definidas por
2 1
(Uk) :E[Ak +1]

(Vk )2 :%[Ak _1]

2A G +C
\/(AIOK +(')? —4(C'y +¢",)°
e 0S novos coeficientes, Ao, C'ok, '1 € C'2, S0 calculados como

Ay =2S+74S [cos(ky) —1]+ 2,15 + DS

Ay

C'o =2,Scos(k,) + 2,78y (k)
¢ =-2% 1+ 257+ A(1-cos(k,) — D) + ¥ A(cos(k,) —1) + 2r'® — D'
¢, =—(2cos(k, ) +4ny @KNr® +(2 cos(k, Y@ + 47y @ (K)T®)

sendo que as funcdes auto-consistentes I™*3¢% | tem a mesma forma que (4.12).

No entanto, a nova fungdo 1® é dada por
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r®=>®@u,V,1+2n,)
q '

Na fase (CL), passamos a ter agora um sistema com cinco equacdes auto

consistentes.
4.3 Resultados

Primeiro estudamos o caso em T = 0. Na Fig. (4.2) mostramos as
magnetizacbes de sub-rede nas fases (AF) e (CL) como funcdo do parametro n.
Consideramos D fixo e J; =J;'. Na fase (AF), a magnetizacdo decresce com n,
enquanto na fase (CL), a magnetizacdo aumenta com m. Na vizinhanca do
parametro critico n¢, as magnetizagbes em ambas as fases decrescem rapidamente
até sofrer uma queda abrupta em mn.. Neste ponto, a magnetizacdo pode ter se
tornado zero de forma descontinua, ou simplesmente a sua queda ocorre em um
intervalo muito pequeno de n, tal que gere imprecisdo numérica na hora de resolver

as equacOes auto-consistentes.

0.6 0.8 1.0

n

Figura 4.2: Diagrama de fase. Magnetizacdes de sub-rede m, nas fases (AF) e (CL)
para varios valores de D, A =1. Quadrados D = 0.1, circulos D = 0.5, triangulo D =1,
diamante D = 1.5, estrela D = 2 e hexagonos D = 2.37).
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No caso de ondas de spin linear, para pequenos valores de D, 0os parametros
criticos s8o aproximadamente m;c = 0.47 e nyc = 0.50 (ver secdo 3.4). Existe uma
pequena regido magneticamente desordenada para 0.47 <7 < 0.50.

Quando levamos em conta as interagbes entre magnons, 0S parametros
criticos mic € Nz sdo reduzidos, Na Fig.(4.2), pode-se ver, por exemplo, que para D =
0.1, temos que nic = 0.24 e nc = 0.75. Significa que a interagcdo entre 0s magnons
esta destruindo as fases ordenadas e favorecendo a fase desordenada mesmo em
T=0 e para pequenos valores de D.

Na Fig. (4.3), apresentamos n: como fungéo do parametro de anisotropia D e
para A =1. Mostramos também as regibes das fases (AF), (CL) e paramagnética
guantica (PQ). A anisotropia D diminui a regido magneticamente desordenada entres
as fases ordenadas. Isso ocorre porque a anisotropia favorece o ordenamento
antiferromagnético. Quando D = 0.5, os valores criticos de frustracdo sdo dados por:
Nic = 0.26 € 1 = 0.69. Para D = 1.5 e 2, temos respectivamente 1y = 0.37, nzc = 0.56 €
Nic = 0.42, nac = 0.51. Finalmente se D > 2.37, a regido magneticamente desordenada
desaparece e ndo podemos mais encontrar um valor de n onde a magnetizacao da
sub-rede torna-se zero. Neste caso, a magnetizacdo de sub-rede de ambas as fases
tem o mesmo valor quando n=n (D = 2.37) = 0.47. Este resultado esta de acordo
com o limite para grandes valores de D, no qual o comportamento fisico deve se
aproximar das propriedades do modelo classico de Ising, que possui transicdo de
fase em n =0.5.

Na Fig. 4.4, mostramos o diagrama de fase no plano n - A para alguns valores
de D. O parametro A representa o acoplamento entre as cadeias unidimensionais na
rede 2d. Quando A= 0, o modelo se aproxima do caso unidimensional sem
magnetizagdo espontanea, portanto n. também tende a zero. Na fase (AF), a
frustracdo critica vai a zero em um valor de A diferente de zero. Por outro lado, na
fase (CL), a medida que o sistema se torna unidimensional, a frustracdo critica se
torna nula.

No intervalo 0 < D < 2.37 existe uma fase magneticamente desordenada (PQ)
entre as duas fases ordenadas que decresce com o aumento de D. Em D = 1.5

(estrela), pode-se notar que as linhas de transicao das fases (AF) e (CL) se cruzam
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em A = 0.7. Esse resultado sugere um ponto critico quantico no diagrama de fase

que depende de D.

0.80 ——— ' - ' : ! : '

0.75 94 -
0.70 - e ™ -
0.65 '\. n
0.60 -
0.55 - S _
0.50 - _

o ] PQ I
S 0454 N
- n L

0.40 - / L

] . I

0.35 - / _
0 30 | /. AF L

1 | |
025 4—" R

0-20 T | T T T T T T T

Figura 4.3: Frustracdo critca n. como funcdo de D (A=1)
a temperatura zero. Quadrados representam a linha da transicdo da fase (AF) para
(QP) e circulo (CL) to (PQ).
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Figura 4.4: Frustracao critica n. como funcédo de A em T = 0 para alguns valores de
D. As Linhas de transicdo de fase (AF) para (PQ) séo representadas pelas figuras
pretas, enquanto as transi¢cdes da fase (CL) para a fase (PQ) é representada pelas
figuras brancas. Circulos D = 0.5, triangulo D = 1, estrela D = 1.5 e linha tracejada D =
2.37.

Na Fig. (4.5), analisamos os efeitos dos parametros A, n e D sobre a
magnetizacdo de sub-rede m, da fase (AF). A magnetizacdo decresce com o
parametro A e se sofre uma queda abrupta em A =A*. A anisotropia D aumenta a

magnetizagao e diminui A*, enquanto n aumenta A*.
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Figura 4.5: Magnetizagdo de sub-rede m, da fase (AF) como funcdo de A em
T=0 para D e n fixos. Quadrado, D =0.1 e n =0, circulo, D =0.5 e n =0, triangulo D
=len=0,diamante D=0.1e n=0.1, estrelaD=05en=0.1, pentdgono D=1, n =
0.1.

O efeito de D e A sobre 0 gap (A = Q(k=n)) do sistema pode ser visto na Fig.
4.6. O gap tende a se anular em D préximo de zero no sistema com A proximo de 1,
ver 0os casos representados por quadrados (A=1) e circulos(A=0.8). Em modelos
quase bidimensionais, ver curvas formadas por triangulos (A=0.6) e diamantes

(A=0.4), o gap decresce rapidamente a medida que D decresce, ou seja, para 0
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sistema apresentar gap, € necessario um alto valor de anisotropia.

3.0 . ' : L . L

2.5 + L

1.5 1 -

1.0 ~ =

0.5 + -

0.0 . : . , ; , .
0.0 05 1.0 15 2.0

D

Figura 4.6: Gap da fase (AF) como fungéo de D para A fixo e n =0. Quadrado A =1,

circulo A = 0.8, triangulo A = 0.6 e diamante A = 0.4.

Na Fig. (4.7), apresentamos a magnetizagcao m, como funcéo da temperatura.
Fixamos A, n e D. Enquanto a anisotropia D e o parametro A fortalecem a ordem de
longo alcance no sistema, aumentando os valores de T, a frustracdo adiciona
flutuacBes nos spins que tendem a favorecer a desordem do sistema com 0 aumento
da temperatura.

A temperatura critica Ty como funcédo do parametro D na fase (AF) pode ser
vista na vista na Fig. 4.8. Esses resultados podem ser comparados com expansao
em série (L) [87], mostrados no canto superior da figura 4.8 a). A linha tracejada
representa os resultados obtidos via teoria de campo médio, enquanto a linha cheia
€ o resultado obtido por expansdo em série. Quando D tende a zero, a temperatura
critica precisa ser igual a zero (respeitar o teorema de Merminn-Wagner). A teoria de

campo médio ndo é capaz de reproduzir esse resultado.
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Nossos valores de Tc para 1 < A < 0.8 tendem a zero quando D tende a zero.
No entanto, para A <0.8, a temperatura critica do sistema tende a um valor finito
diferente de zero quando D tende a zero. Isso mostra que o método néo é adequado
para tratar os limites de baixas dimensdes em temperaturas diferente de zero.
Na Fig. (4.9) apresentamos a temperatura critica como funcao da frustracao
n. Para D =0.5e n =0.1, a temperatura critica Ty = 0.591, enquanto que para D = 1.5
e n = 0.1 temos Ty = 0.992. A temperatura critica diminui com n na fase (AF) e
aumenta com na n fase (CL). As transicéo entre a fase (AF) e paramagnética (PM)
ocorre de forma continua. Nesse caso, a magnetizacdo de sub-rede vai a zero em
T=T.. Por outro lado, a magnetizacdo de sub-rede da fase (CL) sofre uma
descontinuidade em T.. Entre as fase (AF) e (CL) existe a fase paramagnética (PM).
O calor especifico na fase (AF) paran =0.1, D=05e X (1, 0.8, 0.6, 0.4), pode
ser visto na Fig. (4.10). Considerando n = 0.1 e D=0.5, estudamos o efeito de A sobre
o calor especifico. O calor especifico € reduzido a medida que o sistema se

aproxima do caso unidimensional.
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Figura 4.7: Magnetizacao de sub-rede m, como fungéo da temperatura T. Quadrado,
D=01,n=0e A=1.Circulo,D=05n=0eA=1.Tridngulo, D=0.1,1=0.1e A=
0.8. Diamante, D=0.5,1=0.1eA=0.8.
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Figura 4.8: Temperatura critica como funcdo de D na fase (AF). a) Caso sem
frustracdo (n = 0). b) Caso frustrado. Quadrado A =1, circulo A = 0.8, triangulo A = 0.6,
diamante A = 0.4.
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Figura 4.9. Temperatura critica como funcdo de n nas fases (AF) e (CL) (A = 1) .
Quadrado, D = 0.5, Circulo, D = 1 e. Linhas pontilhadas representam transi¢cées de
fase descontinua em m, /A fase paramagnética (PM) se encontra entre as fases (AF)
e (CL).
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Figura 4.10: Calor especifico em baixas temperaturas na fase (AF) para D =05 e
=0.1. Quadrado A =1, circulo A = 0.8, triangulo A = 0.6 e diamante A = 0.4.

4.4 Concluséao

O método baseado na teoria de ondas de spin modificada, via equacdes auto
consistentes, € mais adequado para descrever a regido de forte anisotropia em
temperaturas finitas. Quando D tende a zero, o método ndo € capaz de obter a
temperatura critica zero, embora as temperaturas criticas tendam a zero nesse
limite. Diferente do resultado obtido Bishop [82], o diagrama de fase quantico do
sistema no plano A-n apresenta uma fase magneticamente desordenada que
decresce com os parametros D e L. Nesse diagrama, encontramos um ponto critico
quantico (n’,A") que determina uma transicéo diretamente entre as fases (AF) e (CL).
Esse ponto critico pode ser encontrado a partir de D = 1.5. Para D = 1.5 temos n =
03eA"=0.7.
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A anisotropia D e o parametro A favorecem as regides ordenadas, enquanto a
interacdo entre os magnons e a frustracao favorece as regides desordenadas. Para
valores grandes de (D = 2.37), o valor de frustracéo critica é igual a 0.47. Esse esta

de acordo com os limites conhecidos de Ising (nc = 0.5).
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Capitulo 5
Modelo de Heisenberg com anisotropia de plano

facil

5.1 Modelo de Heisenberg J;, —J, —J; narede cubica

Acredita-se que o estado quantico spin liquido (QSL) pode ocorrer somente em
casos particulares de modelos com spin 1/2. Certamente 0S mais promissores
materiais (QSL) tém spin 1/2, devido o fato de sofrerem flutuacdes quanticas mais
fortes em baixas temperaturas [88].

As flutuagcbes quanticas decrescem rapidamente com a dimensédo e a
magnitude do spin. No caso de spin 1, as flutuagdes quanticas sdo menores e uma
questdo importante surge: Um sistema de spin 1 pode suportar um estado
desordenado em trés dimensbes ? Para responder essa questdo, considere por
exemplo o sistema tridimensional isotrépico de spin 1/2, com interacbes entre
primeiros e segundos vizinhos. Esse sistema foi estudado por véarios métodos
analiticos e numéricos [89-100]. O diagrama de fase do modelo J;-J, com spin 1/2
em uma rede cubica foi investigado por Kingshuk [100]. Usando teoria de ondas de
spin ndo-linear, Kingshuk encontrou uma transicao de fase direta entre a fase (AF) e
a (CL), sem a existéncia da fase paramagnética quantica (PQ). Portanto, se 0 caso
spin 1/2 em uma rede cubica ndo pode suportar um estado desordenado, entdo o
caso de spin 1, isotrépico, também ndo € promissor. Entretanto, se adicionarmos
uma anisotropia de ion Unico em um sistema de spin 1 esse cenario muda
drasticamente, levando ao surgimento de uma fase paramagnética que pode ser um
estado (QLS).

Nesta secdo, vamos estudar uma generalizacdo interessante neste
contexto, trata-se do antiferromagneto frustrado com anisotropia de plano facil em
uma rede cubica com interacfes entre primeiros, segundos e terceiros vizinhos (J;,

J2, J3) . O Hamiltoniano do sistema é descrito por

H=J,>8S;+J, 2.5S;+J; D.§S,+DY.(S})* (5.1

<i,j> <<i, j>> <<, j>>> i
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onde, <i, j>, <<i, j>>, € <<<i, j >>> representam somas sobre primeiros, segundos
e terceiros vizinhos. O Hamiltoniano (5.1) de spin 1 com J, = J3 = 0 foi estudado por
Wong [59] e Wang [13]. Wong usou a técnica de cluster acoplado, enquanto Wang
usou o0 método do bond operator. O estudos mostram que o modelo tem uma
transicdo de fase em D = D, (duas dimensdes D, = 6.13 e em trés dimensdes D, =
10.608). Para D < D. o sistema se encontra na fase de Néel, enquanto que para D <
D. temos uma fase paramagnética com S* = 0 em todos os sitios da rede.

Esta se¢cédo tem como principal objeto estudar o modelo descrito por (4.1) para
determinar as possiveis fases desordenadas do sistema. Nossos calculos se

baseiam na técnica do "bond operator".
5.1.1 Técnica do bond operator

Inicialmente a técnica foi proposta por Sachedev e Bhatt [99] para estudar
estados singletos em modelos de spin 1/2, posteriormente, foi estendida por Wang e
Wang [13] para sistemas de spin 1 com anisotropia de plano facil. A técnica do bond
operator foi usada em varios modelos [13,101-105]. Neste formalismo, trés
operadores de bdsons sao introduzidos para denotar os trés auto estados do

operador S%,
=) (0=t el 62,

onde |v> € o estado de vacuo. Os operadores de spin sdo mapeados nos operadores
bosbnicos através das transformacdes

S*=\2(t'd+u't)) ST =42(t/u+d’t,) S'=uu-d'd (5.3).

Em termos desses operadores, podemos imaginar que cada sitio esta
ocupado por uma das quase-particulas criadas pelos operadores u", d* e t*, ou
equivalentemente, cada sitio estd em um dos trés estados do operador S~.

A condicdo de que o Unico estado possivel em cada sitio deve ser um dos
trés estados acima, implica que os operadores devem satisfazer a relacdo de
vinculo, utu+d*d + tt, = 1. O ponto de partida da técnica do Bond operator é a
regido desordenada D < D.. Nessa regido, o estado fundamental é formado por

produtos de estados S7 = 0 em todos os sitios. Significa que para D < D, a maioria
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dos sitos estao no estado \0> =t; \V> . Nesse limite, podemos fazer a aproximacao da

condensacdo dos bésons t . Essa aproximacao consiste em desprezar a dinamica
dos operadores t. Para, isso vamos substituir o seu valor t um valor médio ( t}) = t,
correspondendo a um condensado de estados |0) *.

Substituindo (5.3) no Hamiltoniano (5.1), fazendo a aproximacdo dos t*
bésons condensados e introduzindo o potencial quimico p, como um multiplicador de
Lagrange para impor o vinculo de condi¢cdo de ocupacado unica de estado em cada
sitio, chegamos a um hamiltoniano bosonico com a seguinte forma.

H=H®+H® (5.4)

O Hamiltoniano (5.4) contém termos que envolvem o produto de dois
operadores H® e quatro operadores H™. Os termos de quatro operadores serio
tratados de forma auto-consistente, ou seja, aplicaremos um desacoplamento do tipo
campo médio (ver capitulo 4). Quando desacoplados, esses termos possuem a

forma geral dada por

(U:Ur _d:dr)(u:ﬂﬁurﬂ)‘ _d:+5dr+6) =%(1—t2)(U:Ur +u:+5ur+5)

r+8 r+d

+%(1—t2)(d:dr +d7,d ) —p@ud,, +d.u, ., + H.c.)—%(l—tz)z +2p?

+
r+6;

O desacoplamento gera a variavel, <d/u;, >=<d u, >=p,. Efetuando uma

transformada de Fourier definida por,

2 ik-R; 2 ik-R;
u =.[—» e“Su d =./[—)>e""d, ,
B TPRA PR

Nos operadores u“e d*, o Hamiltoniano no espa¢co dos momentos é expresso por

H :le (A +B)Uu, +u;d,)+C,(d/u; +d.u)+C (5.5)

r+o;

Os Coeficientes Ay, Bk e Ci sao definidos por

A, =G(K)t? +@(1—t2)+ D-u—<d;d, >G(0)

B, = G(k)t’ +@(1—t2)+ D - u—<u;u, >G(0)

! A aproximagéo da condensacdo de d ou u ao invés de t, ndo muda os resultados numéricos. Por outro lado,
a condensacéo de t,, indica que o estado fundamental variacional pode também descrever a fase D-grande. A
condensacao dos bosons t, quebra a simetria rotacional e faz a dire¢éo z especial.
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C, =G(K)t* —F(k)
sendo
G(K) =z, + 72,175 + Z3aY5,
F(k) =2,p, +2,1p, + Z30p;

N
C = i) = L@ 42, + 02t + (@] +2,p] +2,3)]

Os parametros de competicao do sistema séo: n = J./J; e o = J3/J;
Os fatores de estrutura de primeiros, segundos e terceiros vizinhos sado dados
por

Vi :%(cos k, +cosk, +cosk,),

Yok = %(cos k, cosk, +cosk, cosk, +cosk, cosk,),

7 = Cosk, cosk, cosk,, .

As quantidades z; sdo 0s numeros de coordenacdo, ou seja, 0 humero de primeiros,
segundos e terceiros vizinhos na rede cubica, 2, =6,2,=12ez3=8.
Depois de uma transformada de Bogoliubov em (5.5) (ver secdo 3.1),

chegamos ao seguinte Hamiltoniano diagonalizando,

H:Za)k(a;ak+ﬁk+18k)+2(wk_‘/\k)+c (5.6),
K k

onde a freqiéncia dos magnons (excitacao) é dada por

o, =N - A

sendo
A, =—u+D +%(1—t2)(21 +12, +0z,) +t°G(K)

A, =t°G(k) - F(k)
A energia do estado fundamental por sitio € dada por
1 C
e :W;(wk —Ak)+W (5.7)
Os parametros pj, te p, sdo obtidos minimizando a energia livre de Gibbs. A energia

livre de Gibbs é dada por
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G = Ne, —%Zln[1+ n (®)] (5.8)

onde,n (w) é funcdo de distribuicdlo de Bose-Einstein, dado por
n (o) =1/(exp(fw,)-1), sendop=Lk,T, kg a constante de Boltzmann e T e

temperatura.

Minimizando G , obtemos as seguintes equacgfes auto-consistentes:

1 A ,Bk
p, =— N 7i, coth(—=) (5.9)

2_p 1 ﬂ Po
t? =2 Nz coth( 2) (5.10)

k Wy

U= (5.11)

P,
2

As equacdes (5.9) - (5.11), descrevem o sistema na fase desordenada, D-
grande, D > D.. O gap da energia é definido por A = wx. Comeg¢ando de um valor de
D > D, a medida que D diminui, A tende a zero. A transi¢do de fase ocorrera quando
A(D.) = w(ko,Dc) = 0. Quando D < D, o sistema esta em um estado ordenado, sem
gap. Para determinar o valor de D, onde o gap se anula, vamos assumir que o valor
de k, para a fase (AF) é (n,m,%t), enquanto que para a fase (CL) é (0,r,n).

Em temperatura nula, os p; sdo pequenos (da ordem de 102-107°) [13] e
podem ser desprezados. Dessa forma ficamos apenas com as equactes (5.10) e
(5.11). Trocando a soma por uma integral sobre a primeira zona de Brillouin, essas

equacdes podem ser reescritas como

=22 (1O + L,(@) (612

u=%(u(§)—lz<§» (5.13)

com

2t?

5:
—u+D +;(1—t2)(zl +nz, +az,) (5.14),

1
1,(&) = MW e I2(§)=;j'|‘fdkxdkydkz,/1+§G(k) (5.15).

As integrais sao avaliadas [0,].
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O gap em k pode ser expresso como
o, =—u+D +%(1—t2)(z1 +1z2, +0z,)\[1+EG(K)  (5.16)

Substituindo as equacdes (5.12) e (5.13) em (5.14), podemos extrair a

seguinte equacao para D(§):
1 4 1 2 1
D _EG(O) —EJFZG(O)' (&) +[E+ZG(O)]|1(§) =0 (5.17)

Quando D = D, temos que & = &, e neste caso, 0 gap vai a zero, sendo
assim, pode-se extrair de (5.16) o seguinte valor de &

1

)= 50

O gap é nulo para um dado valor de k,. A transicao entre a fase D-grande e a

fase (AF) ocorrera se

1
6+127+8a

enquanto isso, a transicao entre a fase D-grande e a fase colinear (CL) ocorreré se

& (k)=

-
2—-4n+8a

Na transicdo, a equacgao critica assume a seguinte forma

¢ > (k)=

1 4 1 2 1
Dc=§G(0)+E—ZG(0)|z(fc)—[E+ZG(0)]|l(§c) (5.18)

Para determinar D, devemos calcular as integrais definidas por Ii(&c).

Em temperatura diferente de zero, deve-se considerar o sistema de equacdes
de (5.9)-(5.11). Neste caso, os calculos agora passam a ser totalmente numeéricos.
Estas equacdes foram resolvidas através do método de Newton-Raphson para

varias variaveis.
5.1.2. Resultados

Na Fig. 5.1, mostramos o diagrama de fase quéantico (T = 0). As curvas foram
obtidas através da equacao (5.18) e representam o parametro critico D, em fungéo n
para o = 0 e a = 0.1. Neste diagrama, apresentamos trés fases; Antiferromagnética

(AF) na regido abaixo das curvas representadas por quadrados e triangulos. A fase
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paramagnética quantica (PQ) pode ser vista para D > D.. A fase colinear (CL) ocorre
nas regides abaixo das curvar representadas por diamantes e circulos.

Quando desprezamos a interacao entre terceiros vizinhos, caso onde o =0, a
fase (PQ) s6 aparece no diagrama quando D > 0. Quando D tende a zero, ocorre
uma transicao de fase entre as duas fases ordenadas, (AF) e (CL) no ponto (D. = 0,

Nc = 0.246), em concordancia com a referéncia [100].

Figura 5.1: Anisotropia critica D, como fungéo n. Os valores de D, das fases (AF) e
(CL) quando a=0.0 sédo representados por quadrados e diamantes,
respectivamente. O caso a = 0.1 € representado por triangulos (AF) e circulos (cl).

Considerando a interacdo entre terceiros vizinhos, podemos ver que a fase
(PQ) passa a existir para qualquer valor de D, inclusive em D = 0. Neste caso, para
qualquer valor de D, existe nice€ mnac com nyc diferente de n,.. Definimos o parametro
N1ic como sendo a frustragéo critica, onde ocorre a transi¢ao entre a fase (AF) e (PQ),
enquanto nyc € o valor de frustracdo onde ocorre a transi¢ao entre a fase (CL) e (PQ).

Quando D tende a zero, temos que nic = 0.34 e 1, = 0.36 e, portanto, agora existe
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uma pequena regido magneticamente desordenada (delimitada por nic e na) que
aumenta a medida que D aumenta.

Na Fig. 5.2, mostramos a temperatura critica T, nas fases (AF) e (CL) em
funcdo da anisotropia D, consideramos os seguintes casos; (n=0, a=0), n=0.2, a =
0) e (M=0.2,a=0.1) na fase (AF), e (n=0.42, a=0), (n=0.42, o= 0.1) na fase (CL).

Na fase (AF), a temperatura critica diminui com a interacdo entre segundos
vizinhos, ver curvas com diamantes e quadrado. Por outro lado, a interacéo entre os
terceiros vizinhos, tende a aumentar a temperatura critica do sistema, comparar
tridngulos e quadrados. Na fase colinear, a interagao entre terceiros vizinhos tende a

diminuir a temperatura critica do sistema.

Figura 5.2: Temperatura critica T, como funcdo de D. A temperatura critica do
modelo com J; e J; igual a zero é representado por diamantes para fase (AF). A
temperatura critica para o caso frustrado sem a interacdo entre 0s terceiros
vizinhos (a = 0.0) é representado por quadrados para a fase (AF) com n =0.2 e
hexagonos para a fase (CL) com n = 0.42. O caso com interacdo entre segundos e
terceiros vizinhos com a = 0.1 é representado por triAngulos para a fase (AF)

(n = 0.2) e circulos para a fase (CL) (n = 0.42).
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Na Fig. 5.3, mostramos a temperatura critica T, como funcédo de n paraoa=0e
a=0.1. Fixamos o parametro de anisotropia em D =5.0.

Em ambos os casos existe uma fase paramagnética (PM) entre a fase (AF) e
a fase (CL). Pode-se ver que na fase (AF), Tc (a =0,1n) <T¢ (o =0.1,m), iSso indica que
nesta fase J; aumenta a ordem de longo alcance. Por outro lado, na fase (CL) temos
Tc (o = 0,m) > T¢ (a = 0.1,n), mostrando que nesta fase, o efeito de J; é suprimir a
ordem de longo alcance. Esse comportamento deixa claro que quando J; pode

contribuir em favor do aparecimento de uma regiao magneticamente desordenada.

404 -
354 E
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25— L

1.5 -
1.0 -

0.5 -

0.0 . , .
0.0 0.2

Figura 5.3: Temperatura critica T, como funcéo de n para D = 5. Temos 0s seguintes
casos; a = 0.0 é representado por quadrados para a fase (AF) e hexagonos na fase
(CL); a = 0.1 é representado por circulos para a fase (AF) e diamantes na fase
(CL)). Entre as regides (AF) e (CL) existe a fase paramagnética (PM).

Na Fig. 5.4, mostramos A como funcao da temperatura para D = 15 (fase D-grande)
para varios valores de n e a. Nessa regido o gap da energia nunca vai a zero.
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Figura 5.4: Gap & como fungdo de T para D = 15. Paran = 0.0 (circulos), n = 0.2 e
a = 0.0 (quadrados), n = 0.2 e a = 0.1 (triangulos), n = 0.42 e a = 0.0 (hexagonos),
e n = 0.42e a = 0.1 (pentdgonos).

5.1.3. Concluséo

Estudamos o modelo de Heisenberg com anisotropia de ion Unico em uma
rede cubica com interacdo de exchange entre primeiros, segundos e terceiros
vizinhos. Na fase (AF), Js;fortalece a ordem de longo alcance, enquanto que na fase
(CL), J3 induz competicdo entre as interacfes, fazendo com que a ordem de longo
alcance seja desfavorecida. Essa fato, tende a gerar uma regido magneticamente
desordenada no diagrama de fase do sistema. O modelo de Heisenberg em trés
dimensdes para spin-1 com anisotropia de plano facil, é capaz de apresentar fases
magneticamente desordenadas em temperatura nula, portanto a busca por (QSL)
nao precisa ser restrita apenas a modelos bidimensionais com spin 1/2. Nossos
estudos indicam ainda, que a interagdo entre terceiros vizinhos pode favorecer um

estado desordenado no limite de D = 0.
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5.2 Modelo de Heisenberg antiferromagnético quase 2d

5.2.1. Introducéo

Modelos quase bidimensionais receberam bastante atencdo devido a sua
importancia no entendimento da supercondutividade de altas temperaturas em
cupratos quase 2d [106].

Além disso, a busca por materiais magnéticos que sejam capazes de
apresentar um comportamento do tipo Berezinskii-Kosterlitz-Thouless (BKT) ainda
representa um grande desafio [107], embora esse comportamento possa ser
estudado em superfluidos e filmes supercondutores [108].

Estudos tedricos indicam que o caso bidimensional do Hamiltoniano de
Heisenberg com anisotropia de plano facil, pode apresentar um comportamento
(BKT) [109]. Entretanto, um cristal real € sempre 3d, e pode ter uma constante de

interacdo J‘entre os planos que formam o material.
Em materiais quase 2d, a constante de acoplamento entre planos J*é muito

pequena, alguns dados experimentais sugerem que J*/J é da ordem de 102-10°
[110].

Para estabelecer ordem de longo alcance 3d em sistemas quase 2d, Knafo e
colaboradores [111], estudaram a influéncia de uma anisotropia intra plano D< 0.

Os autores apresentaram dados experimentais de um composto
antiferromagnético, BaNi,V,0, quase bidimensional de spin S=1, e propuseram o

seguinte Hamiltoniano para descrever o composto

H=J>SS+J°>.5S,+D> (S/))*+D, > (S))*-h>_S!  (5.19)

<i,j> <in>
onde, anisotropia de ion Unico D (= 1meV) € um fator 10 vezes menor que J. A
anisotropia Dy é estimado como sendo da ordem de 4.10°meV [111]. A anisotropia de
plano facil D confina os spins no plano perpendicular ao eixo z, enquanto Dy confina
0s spins no eixo y. Knafo e colaboradores aplicaram um campo magnético externo
plano xy e estudaram o comportamento da temperatura critica como funcdo de Dy e

do campo externo.
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O comportamento do Hamiltoniano (5.19), 3D com D, =0, h =0 e J* =] foi
discutido previamente na secdo anterior.

Nesta secdo estudaremos o modelo (5.19) com o campo perpendicular ao
plano xy, Dy > 0 no limite Dy << D. Assim como na seg¢ao anterior, usaremos a
técnica do bond operator. Neste caso, estudaremos o ordenamento induzido pelo

campo magnético na regiao D > D, quando campo é nulo.

5.2.2 Equacdes auto-consistentes

Substituindo as transformacfes bosénicas da se¢édo anterior no Hamiltoniano
(5.19), considerando o vinculo de estados possiveis em cada sitio, supondo que 0s t,
bésons estdo condensados, efetuando o desacoplamento de campo médio e
realizando uma transformada de Fourier-Bogoliubov, chegamos ao seguinte

Hamiltoniano bosoénico.

H= Z(G)S)a;ak + a)lEZ):BI:ﬂk )+ Z(wk -A)+C  (5.20)
K K

com
o® = [A2 A2 _hy2m,
ol® =A% — A2 +h—-2m (5.22)
e

Ay =—u+D+D,t? + 1-t?)[2+a] +t* f (K),
A, =t?f(K)—[4p, 7, +2ap, cosk,]+ D, t?
f(k) =4y, +2acos(k,)

1 z
7 =E(cosqX +co0sq,), a=J"/J

C=uN@A-t*)—NR@L+a/2)1-t*)* + NR(4p? +20p?)
As quantidades

++ ++
<d/u/,; >=<d.u, ;>=p;, <d/u

+ +
r=r+o r+d >:<drur+d >= pze m:<urur >_<drdr >,
foram obtidos do desacoplamento. A variavel m é a magnetizagdo ao longo do eixo

z. As Eq. (5.22) ho!” sdo as energias dos magnons «, e B, respectivamente. Os
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magnons ¢, possuem energia menor que os magnons S, , i.e. ol <hol?. O gap

é definido por
ol =N, — A2 —h+2m

A energia do estado fundamental por sitio é
1 1
eg =WZ(COI( —Ak)+WC. (523)
k

Os parametros t, p1, p2, L € m serdo obtidos via minimizacdo da seguinte energia livre
de Gibbs

G = Ne, —%Zln[1+ nl(k)]—%ZIn[1+ n,(K)]  (5.24)

(i) _
onde, N, (k) =1/(eﬁ”k —1), B=1k.T . Minimizando G com relagéo aos parametros

p, 4, t*e m, obtemos as seguintes equacdes auto-consistentes
2 1 Ak ) )
t? = Z_WZ_[“ (o) +n(w®)], (5.25)
Wy

k

p= WZ(M} (O[L+ (o) +n(af)], (5.26)
k 2

1 A
P =~y 2 LKL (@) + ()], (65.27)
k@

1 <« A, cosk,
P, ==y 2 L+ n(e?) +n(g)] (5.28)
K o

m= <Yl -n@ ] 629,

As Equacgbes acima descrevem a fase desordenada D-grande. No entanto,
quando D < D, o sistema esta na fase (AF), cujo gap € nulo. Quando o gap se anula,

a fungéo de distribuicdio dos bosons, n(w"), diverge. Para evitar essa divergéncia,
vamos assumir que parte das excitagcbes (magnons) esta condensada em k, = m. A
condensacao de Bose-Einstein induz ordem de longo alcance no sistema quando o

gap vai a zero, devido o campo magnético aplicado. Isso ocorre porque as

excitacdes sdo divididas na presenca de um campo magnético, de forma que a

componente io” decresce com o aumento do campo. Em um campo magnético
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critico hy. 0 gap da energia vai a zero. A medida que 0o campo aumenta, assumimos
gue o gap da energia continua sendo zero e parte dos magnons condensa. Este

caso é muito diferente do caso com campo nulo. Quando o campo é diferente de
zero, somente os bésons «, (menor energia), estdo condensados.

No espirito da teoria de condensacdo de Bose-Einstein, vamos considerar que o

termo da soma na Eq.(5.25), para k = =, dado por
An(@®)/w,N =n,(T)
mantém-se finito, e representa a quantidade de magnons condensados.
O sub-indice h em ny indica que esta quantidade pode depender do campo aplicado.
Extraindo a quantidade ny(T) das equacdes (5.25) - (5.29), as equacdes auto-

consistentes podem ser reescritas da seguinte forma

t2 =2-n,(T) —%zﬂ[u n(@®)+n(o®)], (5.30)

k Oy

u :—(4+2ﬂ)(1—ﬁnhcr)j+i2(ﬂ]f O+ (@) + n(w®)], (5.31)

A/z' N k k
1A 1 Ay
==—2n,(T)-=—» —“,[1+n@d) +n(@?)], (5.32
P, 2N a(T) ZNEk: py [ (@) (@)1, ( )
1A,

3 nh(r)—%Z“C—‘”"Z[1+n(w€>>+n<wé”)], (5.33)

k Wy

T 2A,

A magnetizacdo "staggered” m na dire¢cdo do campo aplicado é expressa como

m=

P, M+ Tlnol) -], (639

Calculando a correlacéo <S§S§>, podemos obter a magnetizacdo "staggered" my no

plano xy.

m. =2t /n M) 1-22 (535

A

s

As equacOes acima representam um sistema de cinco equacdes auto-consistente, e
seis variaveis, t, x4, p1, p2, m e ny(T). Por meio da condi¢cdo de gap nulo em k, = 7

podemos obter mais uma equacéo.
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5.2.3. Resultados

Na Fig. 5.5, a magnetizacdo m na direcdo do campo aplicado, aumenta com o
campo magnético externo a partir de em hy., definido como o campo necessario para
induzir ordem de longo alcance. Para os casos de anisotropia D = 6, 7, a
magnetizagdo apresenta um comportamento singular, caracterizado por uma queda
da magnetizagdo com o aumento de h na regido h;* < h < h,* (0o caso D = 7 foi
destacado na Fig. (5.5). A queda da magnetizacdo staggered na direcdo z esta
relacionada ao fato de que para esses valores de anisotropia e campo, o sistema se
encontra na fase Spin-Flop (SF) [113]. A fase (SF) tem ordem ferromagnética na
direcdo z e antiferromagnética no plano xy. Por outro lado, para h > hy*, a
magnetizacdo cresce novamente. Este comportamento ndo é alterado por Dy. Para D
= 6, o efeito de Dy é praticamente imperceptivel na regido h,* - hy*. A anisotropia Dy
aumenta o valor de hy, definido como o campo necessario para induzir a ordem de

longo alcance. Verifica-se que h;; = 1.88 para D = 0.01 e hy. = 2.20 para Dy =0.8.

1.0.l.I.l.l.l.l.l.l.l.l.l.l.l.l.l.l.

0.8 -
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h

Figura 5.5: Magnetizagdo m como funcéo de h. As cores Azul, preto, vermelho e verde representam os casos D =
6, 7, 8 e 10 respectivamente. Fixamos L =0.01. Os casos de D, = 0.01, 0.1 e 0.8 séo representados por quadrados,
circulos e triangulos respectivamente. h,. € 0 campo magnético necessario para induzir ordem, h,;* e h,* sdo os
campos que delimitam a regido de comportamento singular.
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Para valores de anisotropia D > 8, a magnetizacdo ndo apresenta pontos de
maximo, e os efeitos de Dy sdo mais pronunciados préoximo da regiao hy.
Finalmente, se D = 10, a magnetizacao cresce a partir de hy até atingir a saturagéo,
o efeito da anisotropia Dy ndo é perceptivel.

A Fig. 5.6, mostra a magnetizacdo m, como funcdo de h. A magnetizacado m
comeca de um valor finito, e decresce com o aumento de h nos casos onde, 6 <D <
8. Destacando o caso D = 7, podemos ver que my apresenta uma regido quase
constante, que lembra um comportamento do tipo platd. A medida que aumentamos
D, esse efeito desaparece, e para D = 10, por exemplo, a magnetizacdo m, comeca
de um valor finito e cresce até atingir um ponto de maximo em h* = 5.9, ver Fig. 5.6
(linha verde). O efeito da anisotropia Dx € mais perceptivel para valores de campo

proximo de hye.
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Figura 5.6: Magnetizacdo my, como funcéo de h para A =0.01.. As curvas nas cores
Azul, preto, vermelho e verde representam os casos D = 6, 7, 8 e 10,
respectivamente. Os casos de Dy = 0.01, 0.1 e 0.8 sé&o representados por quadrados,
circulos e triangulos respectivamente.
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A partir de h*, a magnetizacdo decresce até atingir o valor zero, préximo de hy, ~
8.49. Para D = 10, D ndo é capaz de induzir efeitos perceptiveis no gréfico.

A Fig. 5.7 mostra a o comportamento da magnetizacdo staggered myem T =0,
como fungdo da anisotropia D. Inicialmente, a magnetizagdo aumenta com a
anisotropia D, caracterizando uma rotacdo dos spins (fase (SF)) para o campo
magnético fixo h = 5. No entanto, existe um certo valor de D, no qual a
magnetizacdo passa a decresce com D até se anular em D, O efeito do

acoplamento entre planos é aumentar o valor de D .

Figura 5.7: Magnetizagdo m, como funcéo de da anisotropia D para h = 5, Dy = 0.001
e T =0. Quadrados A =0.01, circulos A =0.1 e tridangulos A =0.2.

A Fig. 5.8 mostra o efeito de D, em D, para h = 1.5 e temperatura zero. O valor
critico de D aumenta levemente com Dy. O grafico apresenta comportamento quase

linear.
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Figura 5.8: Anisotropia critica como funcdo de Dy parao caso A =0.01,h=15e T=
0.

A Fig. 5.9 mostra a magnetizacdo my, como funcédo da temperatura. Em todos
0S casos a magnetizacdo my decresce com a temperatura. O efeito de Dy sobre T, €
mais pronunciado em D = 8.

A Fig. 5.10 mostra a magnetizacdo m como funcdo da temperatura T. A
magnetizacdo também decresce com a temperatura T. Neste caso, a magnitude de
m diminui com a anisotropia D e aumenta com a anisotropia Dy.

A Fig. 5.11 mostra o comportamento da temperatura critica T, como funcédo de
h, fixamos Dy = 0.5 e A = 0.01. Pode-se ver claramente a indugéo de ordem de longo
alcance por meio de h. Note que para pequenos valores de h, T, tende a zero em
todos os casos. Para D = 6 (quadrado), temos que o valor de campo h;. necessario
para o sistema apresentar ordem de longo alcance, é da ordem de hy, = 2.51.
Enquanto o valor de hy, no qual a magnetizacdo my vai a zero, é 7.44. ParaD =8

(circulos), o campo hyc = 0.43 e hy,, = 8.61. Para D = 10 (triangulos), hyc = 1.70 e hye =
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9.62. Os valores de h;; e hy. séo dificeis de serem calculados, as equacgles
apresentam divergéncias numéricas proximas a esses pontos. A razao para essa
dificuldade pode ser o fato que t € muito pequeno nessa regido, e a idéia da
condensacao dos bdsons t pode ndo ser um bom ponto de partida.

A Fig. 5.12 mostra a temperatura critica T, em funcdo de A. Fixamos D =7 e h
= 1.5. Estudamos entédo o efeito de Dy = 0.01 e 0.8 sobre T.. Em ambos o0s casos, o
aumento do acoplamento entre os planos implica no aumento da temperatura critica
do sistema. Por outro lado, Dx favorece a queda da magnetizagao my,

A Fig. 5.13 mostra o calor especifico C, em baixas temperaturas. As

anisotropias D e Dy decrescem a magnitude do calor especifico.
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Figura 5.9: Magnetizacdo m, como funcdo da temperatura T para h = 5. Os casos D
=6, 7 e 8 séo representados pelas cores azul, preto e vermelho, respectivamente. Os
casos Dy = 0.01, 0.5 e 0.8 sédo representados por linhas cheias, pontilhada e
tracejada, respectivamente. Fixamos A =0.01.
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Figura 5.10: Magnetizagdo m como fungdo da temperatura T. Fixamos A =0.01. Os
casos D = 6, 7 e 8 sdo representados pelas cores azul, preto e vermelho,
respectivamente. Os casos Dy = 0.01, 0.5 e 0.8 sédo representados por linha cheia,
pontilhada e tracejada, respectivamente.
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Figura 5.11: Temperatura critica T, como funcdo do campo magnético externo h.
Fixamos Dy=0.5e A =0.01. Quadrado D =6, circulo D =7 e triangulo D = 10.
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Figura 5.12: Temperatura critica como funcdo do acoplamento entre planos A.
Fixamos h=1.5e D = 7. Quadrado, D, = 0.8 e circulo, D, = 0.01.
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Figura 5.13: Calor especifico C, como funcdo da temperatura T. Fixamos
A =0.01.0s casos D = 6, 7 e 8 sdo representados pelas cores azul, preto e
vermelho, respectivamente. Os casos Dy = 0.01, 0.5 e 0.8 s&o representados por linha
cheia, pontilhada e tracejada, respectivamente.

5.2.4 Conclusao

Usando o método do bond operator, estudamos o modelo de Heisenberg
antiferromagnético quase-2d com anisotropias de ion unico Dy e D .

O sistema apresenta dois tipos de magnetizacdo, uma magnetizacao
staggered m,, no plano perpendicular ao campo magnético aplicado e outra
magnetizacdo m na direcdo do campo. A magnetizacdo my reflete a fase spin-flop
(SF), definida como uma regido onde os spin possuem ordem ferromagnética na
direcdo do campo e antiferromagnética no plano perpendicular ao campo. O

acoplamento entre planos e o campo magnético externo sdo capazes de induz
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ordem de longo alcance no sistema. Isso significa que quanto maior for A e h, maior
sera o valor de D.. A magnetizacdo my, tende a aumentar com 0 aumento da
tridimensionalidade.

Calculamos o efeito da anisotropia Dy sobre o valor critico de D.. Em baixas
temperaturas, e para h = 1.5, a anisotropia intra-plano Dy aumentou levemente o
valor de D.. Devido a diferenca de magnitude entre os dois parametros D e Dy, esse
efeito foi quase imperceptivel.

As magnetizacdbes m e my apresentam comportamentos singulares
(interpretamos esses resultados como uma regido com ordem magnética do tipo
(SF) ) que dependem do campo e da anisotropia D. Nossos célculos indicam que
existe uma regido de campo magnético, onde a magnetizacdo m apresenta um ponto
de maximo e de minimo.

A anisotropia Dy diminui a temperatura critica do sistema, enquanto o
acoplamento entre planos aumenta. A temperatura critica foi definida como sendo a
temperatura na qual a magnetizacdo my se anula, e neste caso, como a anisotropia
Dy favorece os spins na direcao y, notamos que m, decresce com Dy Por outro lado,

a magnetizacdo m é favorecida por Dy.
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Capitulo 6

Conclusées e perspectivas futuras

Analisamos o0 modelo de Heisenberg frustrado em duas e trés dimensdes com
anisotropia uniaxial. Usamos trés metodos para estudar esses modelos; Teoria de
ondas de spin linear, teoria de ondas de spin modificada e a técnica do bond
operator para spin-1.

No capitulo 3, estudamos o modelo ferrimagnético na rede quadrada com
uma anisotropia espacial entre os segundos vizinhos. O método de teoria de ondas
de spin linear funciona muito bem em temperaturas nulas, portanto os resultados
obtidos foram satisfatorios. Entretanto, o sistema pode ainda ser generalizado por
na presenca de uma anisotropia espacial entre primeiros vizinhos e uma anisotropia
uniaxial. Com a anisotropia uniaxial favorecendo o eixo facil z, os célculos poderiam
ser realizado em temperaturas finitas. Para incluir os efeitos da temperatura em
conjunto com a anisotropia, seria mais adequado considerar a interacdo entre os
magnons no sistema. Esse estudo representa uma perspecticva futura nesse
contexto.

No capitulo 4, estudamos o modelo de Heisenberg antiferromagnético em
uma rede quadada com anisotropia spacial A entre primeiros vizinhos e uma
anisotropia de eixo facil D. Como perspectiva futura para esse trabalho, pode-se
desenvolver um estudo mais detalhado do ponto critico quantico (n,A") que
determina uma transicdo diretamente entre as fases (AF) e (CL). Além disso, em
temperaturas finitas, o0 método ndo se mostrou confiavel quando os parametros D e
Atendem a zero, pois a temperatura critica do sistema ndo se anulou
completamente em alguns casos. O modelo pode ainda ser estudado por meio de
outro tipo de abordagem, por exemplo, teoria de ondas de spin modificada de
Takahashi [112], no qual considera-se um vinculo que obriga as magnetizacdes de
sub-rede serem nulas em temperaturas finitas quando D = 0.

No capitulo 5, tratamos o modelo de Heisenberg de spin 1 em uma rede
cubica com interagdo entre primeiros J;, segundos J,, terceiros vizinhos J;, e uma
anisotropia de plano facil D. Usamos a técnica do bond operator para determinar o

diagrama de fase do sistema. A anisotropia D induz desordem, e para D > D, o
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sistema encontra-se em uma fase paramagnética quantica em T = 0. Através do
diagrama de fase no plano D, - n(= J»/J1), mantendo a =J3/J; fixo, determinamos uma
regido desordenda que depende da interacdo o entre o0s terceiros vizinhos.
Verificamos que quanto maior o parametro o, maior sera a regiao desordenada entre
as fases ordenadas (AF) e (CL), portanto mesmo em dimensdes elevadas, um
sistema de spin 1 pode apresentar uma regido magneticamente desordenada no
limite de D indo para zero. Para isto, basta que a interacao entre terceiros vizinhos
seja levevante no modelo. Em temperaturas finitas, mostramos a existéncia de uma
fase paramagnética que depende dos parametros D, a € 1.

Por fim, estudamos o modelo de Heisenberg na rede cubica considerando um
acoplamento A entre os planos. Nesse caso, consideramos apenas a interacao
entre primeiros vizinhos e incluimos a anisotropia de plano facil D e intraplanar Dy.
Consideramos também um campo magnético aplicado na direcdo do eixo z.
Estudando o modelo quase bidimensional, A <<1,e no regime de Dy /J < 1,
chegamos as seguintes conclusfées: Em T = 0, D, aumenta levemente o valor de D,
ou seja, induz uma ordem no plano perpendicular ao eixo z. Na regido D-grande, o
campo magnético induz ordem de longo alcance no sistema através da
condensacao dos bosons.

Dependendo do valor da anisotropia D, as magnetizacées do sistema (m, my)
parecem indicar que existe uma regido do tipo spin-flop. Essa regido € bem
pronuciada para D = 6 e 7. O acoplamento entre planos aumenta a temperatura
critica T, pois, induz tridimensionlidade ao sistema. A anisotropia Dy diminui o valor
de T.. Como a anisotropia Dy favorece os spins na diregao y, a magnetizagao my
tente a decrescer com 0 aumento dessa anisotropia.

Embora a técnica do bond operator seja muito eficaz para calcular os pontos
de transicdo de fase, existem algumas considereacbes que devem ser feitas. A
medida que incluimos anisotropias no sistema pode ser que o gap da energia
também se anule em outros valores de k, diferente de n. Nesse caso devemos
analizar se a aproximagdo da condensacdo dos bosos t ainda € um bom ponto de
partida. Outra questado importante, € o fato de que geralmente quando a variavel t
assume valores proximos zero, as equacdes auto consistentes tendem a divergir,
isso ocorre poquer na fase D-grande, a média de dos operadores t deve ser proxima
de 1.
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Apéndice A
Diagonalizacdo de H® na fase (CL)

Substituindo as transformacbes (3.15) em (3.14) chegamos ao seguinte
Hamiltoniano

HO LY PR R, + o BB, + o83, +o5'B)
k
+> [f(A‘a +He)+ f,(AB +Hc)+ f,(Ab +H.c) (A1),
k
+f,(@'B +HC)+ f.(a b +H.c)+ f (b B +H.C)+A,

onde

o = Ay (U +U5) + A, (U] +US) +2E, (U U, +UU,,) (A-2)
+ 2G0k (U11U14 +U12U13) + 2FokU11U13 + 2IokU12U14
of” = A (Uh+UL) + A, U +Ug) + 2, (U Uy +U Uy,) (A-3)
+2G, (U, Uy, +U,U5) +2F U Uy + 21U, U,
o = Ay (U +U2) + A, (U3, +U2) +2E, (U,U,, +U,U,) (A-4)
+ ZGOK (U12U 24 +U 22U 23) + 2FokU12U 23 + 2| OkU 22U 24
a)lsb) = Ax (U124 +U324) + Ay (U224 +U54) +2E, (U Uz +U,Us))

(A'S),
+ ZGOK (U 14U 44 + U 24U 34) + 2F0kU l4U 34 + 2| OkU 24U 44

fl = Aok(UllUlZ + U23U13) + Bok(UlZUZZ + U24U14)
+ Eok(UfZ + U11U22 + U24U13 + U14U23)

+ Gok(U12Ul4+U11U24 + U22U13 + U12U23)

+ FOK(U12U13 + U11U23) + IOK(U22U14 + U12U24)

f, =An(UyU +UgU) + B, (U,U s +UgUL,)
+E (U Uy # U U, U5, U +U,U)
+ G (UUy, +U U +UpU +ULU )
+ Fok(U123 + U Ugs) + 1, (UpUy, +U,U,,)

fo =AU, U, +UgU ) + B, (U,Uy, +U,U,)
+E (U U, + U, U, +U, U +ULU,)

+ Gok(U124 +U,U, +UU;,;+ULU,,)

+Fo (U Uy + U UG ) +1, (U, U, +U LU,
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f4 = Aok(U12U13 + U33U23) + Bok(U22U23 + U34U24)
+ Eok(U12U23 + U13U22 + U34U23 + U24U33)

+ Gok(Ul3U24 + U12U34 + U§3 + U22U33)

+ Fok(U13U23 + U12U33) + Iok(U23U24 + U22U34)

f5 = Aok(UlZUl4 + U34U23) + Bok(U22U24+U44U24)
+ Eok(U12U24 + Ul4U22+U44U23 + U24U34)
+Gok(Ul4U24 + U12U44 + U24U23 + U22U34)

+ FOK(U14U23 + U12U34) + Iok(U§4 + U22U44)

fe = Aok(U13U14 + Uy, Uz3) + B (UpUy, +U,U5,)

+ Eok(U13U24 + U14U23 + U44U33 + U§4)

+ Gok(Ul4U34 + U13U44 + U24U33 + U23U34)

+ Fok(U14U33 + U13U34) + Iok(U24LJ23 + U23U44)
Para diagonalizar (A-1), temos que determinar os valores de Uj que resolvem o
sistema de dez equacbes, definido por f, =0,f,=0f,=0f,=0f,=0f,=0,

juntamente com as Eq.(3.16).
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Apéndice B

Processo de desacoplamento

Depois de substituir a transformagcéo de Bogoliubov em (4.9), ficamos com o
seguinte Hamiltoniano

H® = —le ha/ a,a,a] +hha; a,oia, +ha a; a0 +h Ve o] a,a,
k
+h® a0 + 0 a,a,8, +h Voo, pia; +h o, p; B, + 1O a0
h? a By axpy + h®g B B By + h(lz)ﬁka a0 + hm)ﬂk a,fyal + h(M)IBk a, 5 By
+h 15):Bk B, By oy + h(lﬁ)ﬂk B, B: B +h e @By By +h Wo Braza, + h(lg)a:ﬂ;ﬁ;ﬂl
+ h(zo)ﬂka a; B+ hm)ﬂka a;a, + h(zz)ﬁk a, By By + h(23)ﬂk B, B B+ hm)“ka; yoy
+h 25)05 a, By By + h(® ﬂk By +h 27),Bk By Bs By +h @ (A Bral + h(zg)ﬂka;%al
+h® B a; Bya, +h B, B, By B +h e, o, fra + h(33)18k B, By By +hCV B By oy py
As quantidades h® sdo funcéo dos parametros n, A, D e das variaveis Uy e V.
O produto de quatro operadores, presente em H®, serdo desacoplados da
seguinte forma
ABCD =< AB > CD+ < AC >BD+< AD > BC
+<BC > AD+<BD >AC+<CD > AB

Por exemplo, considere o termo h®a; a,a,f, . Uma parcela de h® nos
fornece o seguinte produto ,_,U U UV,a a,a,f . Realizando o desacoplamento

de campo médio obteremos

27(k-2)UKUZU3V1a:0520‘3131 = ZV(k-z)U UV <ala, >a,f +7/(k-2)u UV <aog >a,f
x,2,31 x,2,31
Note que somente as médias <, o] >=<p, B >ou<a;a; >=<p B, >, com i = |
sao diferentes de zero. Os fatores de estrutura sao escritos na forma
Y k-2 =Cos(k, —k,, ) +Acos(k, —k,,)

Finalmente somando em k e k;, chegamos a
=1+ ﬁ)Z(ZUfnz)\/lulal,Bl +Z(Zy(3l)u§(n3 +1)})1V1041,B1 , com Uy e Vi dados na secéo
1 2 1 3

1

41)e <a,a, >=——F——.
(41)e <aja o= oo
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