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RESUMO

Foi calculado para o] modelo de ﬂsxng com campo transver
sall o espectro das flutuagoes na po]arlzagao expontanea, usando-se o meto
do de fragoes contlnuadas de Morl, em baixas temperaturas na -aproximagao
de tres polos. 0s resultados concordam com trabalhos anteriores no mesmo

problema.



ABSTRACT

The spectrum of the fluctuation in the polarization
for the Ising Model in a transversal field has been calculated by Mori's
continued fraction method in the low temperature region, using the three
pole approximation. f@gxrésdlts agree with previous calculation done on

the same problem.
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CAPTTULO 1

INTRODUCAO

0 modelo de lsing com campo transversal (MICT) e descri

to pelo Hamiltoniano:

1 z .z
i i 2 . ij vi Sj (1.1)
onde S; € um operador de spin ou pseudo-spin (S = 1/2) atuante no sitio i
de uma rede cristalina, com componentes S? (o = x,y,2). As somas acima se
estendem a todos os pontos da referida réde. 9 & o modulo do campo  trans
versal e Jj; € a energia de interagdo entre os spins ou pseudo-spins situa

dos respectivamente nos sitios i e j da rede.

Esse modelo foi usado por DeGepnes(l) para descrever os
cristais ferroeletricos do tipo ordem-desordem com ligagoes de Hidrogenio,
cujo principal representante ¢ o KHZPOA(KDP). Segundo o modelo, os protons
das ligagoes de hidrogenio localizam=se em um ou outro minimo de um  pogo
de potencial duplo dispondo-se ao longo da ligacdo, onde cada posicao cor
responde a um valor de $% = + 1/2. 0 campo transversal nesse caso, repre
senta a energia de tunelamento do proton entre os dois minimos e o  termo
de interagao representa a energia de correlagdo entre os possiveis arran
jos de protons. Para uma revisao mais completa da aplicagao do modelo ao
KDP ver as referéncias(2) e (3). A possibilidade do uso do MICT para fer
roeletricos do tipo deslocamento foi sugerida por Elliot( *) e discutida

(s)

por Vaks et al .

0 modelo foi usado tambem para eiplicar o comportamento
de materiais ferromagnéticos que apresentam uma forte anisotropia uniaxial
cristalina tais como o Dy(CZHSSOI‘)3 9H,0, submetido a um campo  transver.
so(c ). Usou-se ainda o modelo por Wang e Cooper(7 ) a fim de descrevgr a
transicdo paramagnética - ferromagnética em compostos de terras raras do
grupo V, apresentando estrutura do NaCl, onde o campo cristalino tem um pa
pel preponderante. Sistemas Jahn-Teller tais como DyVOy, TbVOy onde os va
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lores de $” = + 1/2 correspondem aproximadamente aos dubletos da fase dis
"torcida e nos quais a modificagao do campo cristalino pelos deslocamentos
atémicos dao lugar ao aparecimento de uma interagao spin-spin efetiva do

tipo Ising. 0 campo transversal aparece devido aos efeitos residuais do

(7)

campo cristalino .

0s primeiros trabalhos tedricos no modelo forma realiza

(1) (7)

campo molecular para a obtengao de grandezas termodinamicas e na aproxima

¢ao das fases aleatérias (RPA) para o cilculo das fungdes correlagdes dina

. Basearam-se na aproximagao do

dos por De Gennes e Wang e Cooper

. . 8 ~ - . spivs

micas. Flsher( ) calculou, usando expansoes um serie a susceptibilidade

estatica. Foram tambem calculadas as grandezas termodinamicas por meio de
(9) (10).

expansoes em série e por meio de expansoes em clusters .

Amarante Ribeiro( 1) calculou por meio do método de fun

¢oes de Green na apFoximagSo RPA o tensor susceptibilidade eletrica e o ca

12
lor especifico em altas e baixas temperaturas. Chock et al( ) Chock “e
13 14 - - .
Dagonier( ) e Moore e Williams( calcularam as fungoes correlagoes di
namicas mas se abstiveram ao regime paramagnético. Usando técnicas de per

(15)

coes correlagoes também em temperaturas altas e baixas em uma aproximagao

turbagoes, Stinchcombe calculou as grandezas termodinamicas e as fun

superior a RPA. Cheung("”17 ), Tommet e Huber(ls ), Blinc et al(19 ) e
2 - -~

Pak( ’ ), usando o metodo das fragoes continuadas proposto por Mori(21 )Q§

tudaram o espectro das flutuagoes da polarizacdo em altas .temperaturas.

Kuhmel et al( 22) trataram o MICT por meio de fungoes de Green usando uma

aproximagao semi-fenomenolSgica baseado na aproximacdo de Mori e Kawasaki

(23)

a regiao de temperaturas.

e obtiveram o fator de estrutura longitudinal e transversal em toda

0 objetivo do presente trabalho e o de estudar o espectro
das flutuacOes de polarizagcao longitudinal do MICT e a técnica de calculo
do metodo das fragOes continuadas de Mori, usando-se a aproximagao de trés

(2v)

polos proposta por Lovesey e Meserve com o corte proposto por Tommet
18 . “ - .~ . 20

e Huber ). Foram feitos tambem calculos na aproximagao gaussnana( ).

mas devido a dificuldades computacionais nao foi possivel realizar um cal

culo dos polos de densidade espectral.

No capitulo Il fazemos uma revisao do formalismo matemd

tico empregado no tratamento teorico do problema em quest3o. Uma exposigao

5 A
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. ‘ - (25) L(21) e
mais completa do assunto e encontrada em Zubarev e Mori - No capi
To Il fazemos a aplicagao do mdtodo ao problema. Finalmente, o capitulo

IV é reservado para a apresentagao dos resultados, discuss3o e conclusdes.



CAPITULO 1T

1. FUNCUES DE GREEN

Faremos na primeira parte desse capitulo uma revisao do
Método das Fungoes de Green. Um desenvolvimento mais detalhado é encontra

(25)

do em Zubarev

a) FUNGOES CORRELAGAO E DENSIDADE ESPECTRAL

Sejam
I"AAB(t, t') = < A(t) B(¢') > (11.1-1)
Faalts t') = < B(t') A(t) > (11.1-2)

as fungoes de correlagao dos operadores A e B (média sobre um ensemble es
tatistico canonico do produto de A e B expressos na representagao de
Heisenberg).

Derivando (11-1) e (11-2) em relagao ao tempo e utilizan

do a equagao de movimento, num sistema de unidades no qual h = 1

dA(t)
dt

= AH - HA = [A(t), H]

Chega-se a

<[A(t), H] 8(t') > (11.1-3)

. d
! H FAa(tot')

i é% FBA(t.t') < s(t") [a(v), H]> . (11.1-4)



Uma das formas de calcular as fungoes de correlagao con

siste em integrar (I11.1-3) e (i1.1-4) e utilizar as condigdes de contorno
apropriadas..

Sejam E e In > os autovalores e autovetores respectiva

'mente do Hamiltoniano do sistema, sendo {|n>} um conjunto de autovetores.

Seja < A > o valor médio do operador A.

<KA>=——=02 = 7 '"Tre"A (11.1-5)

z=tref ;g L (11.1-6)
kgT

Na representacao de Heisenberg o operador A se escreve

A(t) = et 4 ¢ THE (11.1-7)

Considerando que

ié-th - ~iEnt ] - o (lf.l-8)

pode-se escrever

< B(t') At > = 27" T <n[B(e) A(t) Jn> &P



1 BEn -

277z <n[B(t)]m > < m[A(£)]n> &
m . .

Ny

B(t') A(t) > = Z_]anw < n[B]ﬁ> < m[A]n> e

COA

-i(En - Ep) (t - tY)
. € ,

e analogamente

!

A

n,m

i{Eq - Ep) (¢ - t2)
e

 Usando a definigao

-1 -BEp
1w =2 I <n[B]m><m[A]ln>e

n,m
L 8(Ep - Ep - W),

A ]

poa;;se esc¢rever. (11.1-10) e (1t.1-11) como:

A(t) B(t') >=2 " L . < nf[A]m 2,;-;[B]n >e "

BEn

BEn

< A(t) 8(t") > =_f:| () e eriwlt =t} g

< B(t')A(t) > = [:l(w),e-iw(t\- t') dw: .

(11.1-9)

(11.1-10)

(Hea1-11)

(11.1-12)

(11.1-13)

(r1.1-14)

A fung3o 1(w) definida em (11.1-12) é chamada densidade
espectral ou fungdo espectral. (11.1-13) e (i1.1-14) s3o as representagoes

espectrais das FungSes de correlagSO (11.1-1) e (t1.1-2), respectivamente.

Assim sendo, procurando pelas fungoes de correlagao de

& A



um sistema, pode-se utilizar (11.1-3) e (I11.1-4) ou (11.1=13) e (11.1-14).
Apos definir certas fungoes Gp (t,t') e GO (t,t'), conhecidas como fungdes
de Green dependentes do tempo, retardada e avancada, e deduzir algumas de
suas propriedades, mostra-se que |(w) pode ser obtida a partir dessas fun
_¢oes. Faremos em momento opdftuno. alguns comentarios acerca da obtengéo_
das fungoes correlagdo por meio de (11.1-3) e (11.1-4) ou (1i.1-13) e

(11.1-14) .

'b) FUNGDES DE GREEN -

~ Ha na mecanica .estatistica, assim como na teoria quanti
ca dos campos, varios tipos de fungoes.de Green. Aqun vao nos interessar

apenas as fungoes de Green dependentes do tempo, retardada e avangada, de

finidas por(25 )
GF (e,e0) = <<a(t) [B(e")>>7 = -0 (et )<[A(),B(e)] > (11.1-15)
G) (t,t') = <<A(t)[B(t')>>] = i0(t'-e)<[A(t),B(t)] > (11.1-16)

A fung§o B(t-t') e a funcao degrau de Heviside, ou seja:

o(t-tr) = {) 2617t > O (11.1-17)

n=2X1 céfrésbondendd'[A(tf;B(t')]n = A(t)B(t') - n B(t')A(t) ao comuta
dor ou anticomutador dos operadores A(t) e B(t'). Se A e B sao operadores
de bosons, n e geralmente escolhudo como + | e se operadores de fermions

(26 )

como - 1. Algumas vezes, entretanto, ‘a escolha inversa é necessaria

Cabe salientarmos ainda o fato de (11.1-15) e (I1.1-16)
estarem escritas. em um sistema de unidades no qual h = }; também segue da
definigao que G? e Gg » No equilibrio estatistico sao fungoes de t-t' ape
nas, excluindo-se o caso t = t', por nao serem essas fungoes definidas, de
vido a singularidade da fungdo 6(t-t') nesse ponto. Por fim lembremos ‘ain
GT]

da que por definigao, r e Gg dependem linearmente de cada um de seus ope

radores, isto e:



. n : . i
<< pA + VB[C >> = << > n -1-

u ! ra = W << AJC ¢ 4t V<< BlC S (11-1-18)
onde U e Vv sao numeros complexos arbitrarios.

Multiplicando (I1-1-15) por i e derivando em seguida em
relagao ao tempo, obtem-se

L6l (e = BEE) e, (o))
dt . n
(11.1-19)
+ << | g.ﬂ_(_tl lB(t‘) >>'rl .
dt r
Analogamente
. d .n d6(t-t')
— 6, (t,t') = - ———=<[A(r), B(t")] > +
i 3t Ca ( ; ) Py [A(t), B( )]n
( (11.1-20)
. dA(t) \ n
+ << e |8 (t") >>
Levando em conta que ﬂgé%ﬁl = - ggézl vemos que as equagoes de movimen

to para as fungoes de Green avangada e retardada sao iguais e podem ser es

critas em uma forma mais condensada:

. d . n _ do(t-t) '
Pgp << A]B(eY) > = = <[A(t), B(tM)] > +

dt
+ << i dA (¢) [8(t") >>N (11.1-21)
dt j .
. . de(t) _ ~ .
com j = r,a. Considerando que rralie §(t) e a equagao de movimento pa

ra operadores, (Il.1-21) se torna:

-3
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i-ad_t. << A(t)]B(t*) >>_?.= §(t -t') <[A(t), B(t")]> +
+ <<[A(t), H(t)]|B(t") >>? (11.1-22)

A fungao de Green do segundo membro é geralmente de or
dem superior a inicial (ela involve um nimero maior de operadores); pode-
se construir para ela uma equagao do tipo (11.1-22) e assim sucessivamente.
Tem=se entao, em geral, em maos uma cadeia infinita de equagOes acopladas.
Na grande maioria dos casos, as solugoes exatas dessas equagoes sao,porem,
impraticaveis. Pode-se entretanto, por algum método aproximado, desacopla-
las e reduzir o problema a um conjunto finito de equagoes que pode entao
ser resolvido. Esse desacoplamento deve ser proposto para cada problema
especifico, uma vez Aue nao existe um metodo sistematico que independa da

situagao fisica presente.

C) FUNGOES CORRELAGAO, DENSIDADE ESPECTRAL £ FUNGOES DE
GREEN.

Nosso objetivo agora, conforme salientado anteriormente,
e mostrar que !(w) pose ser obtida a partir das funcgoes de Green avangada
e retardada.Como as fungoes de correlagao podem ser dadas em termos da den
sidade espeétral de uma forma simples (11.1-13) e (I11.1-14), seque-se que
podemos transformar o problema de calcular as fungoes de correlagao em um
problema de calcular as fungoes de Green. As vantagens em agirmos assim pa
recerao evidentes.

Seja G?(E) a transformada de Fourier temporal da fdngéo
de Green G?(t-t')

1

SUE) = & 1 ¢Me-tr) ef ECETE )y (11.1-23)
r 2T e |

Utilizando (11.1-15), obtem=se

&
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@©

P E(e-t") .y .,
5T 3t e o(t-t*)

(11.1-24)

< A(t) B(t') > - n < B(t') A(t)>}

Expressando as fungoes de correlagao existentes sob o si

nal de Integragao em termos das suas representagoes espectrais (forma de
(11.1-13) e (11.1-14), obtem-se
n 7 Bw
G (E) = 5= S dw 1(w) [ e™ ~n]
(11.1=25)
wl

. J dt el(E*w)(t-t')e(t’f1)

Considerando ser a fungao degrau de Heaviside dada por

t et :

8(t) =/ e §(t) dt, e+0, €>0; (11.1-26)

- 00

e considerando que

PR
G(t) =_T|' f e Ixt dX’ (Il.l'27)

2T Lo

pode=se esCrever

o(t) _ f“ o ixt
Y Cw ;(T—i_é dx , e=+0, €>0 (||.1'28)

Substituindo essa ultima equagdo em (I1.1-25) obtem-se

Neer =1 2 '
CoE) =5 T (Bn) (o) —S— (11.1-29)
: = E-w+ic

B
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De uma maneira inteiramente analoga pode-se demonstrar

que

@ dw
6ME) =~ f (B-n) 1(w) ——— . (11.1-30)
a 2T e E-uw- ic

Obtem-se assim as representagoes espectrais das fungoes

de Green retardada e avangada, que numa forma compacta pode ser escrita co

mo

Ny o L (B0 dw 1.1-31
ej(e) TR | n 1{w A ( 31)

-0
//
-

0 sinal (+) correspondendo a j = r e o sinal (=) correspondendo a j = a.

Até aqui E foi considerado real, mas as expressoes (ll.1-
29) e (11.1-30) segerem a possibilidade de se continuar analiticamente as
fungoes de Green no plano complexo.

Devido a funcao degrau de Heaviside ‘Gp(t) =0 para

t < 0, permite-se escrever por (11.1-23)

©

6NE) = = 7 6N(t) e'EY gt (11.1-32)
r 2n o r
Sendo E =0 + ip (o e p reais), tem-se
N . ® n jat _-pt 1.1-
G, (a+ ip) = T é Gr(t) e e dt, p>0 (11.1-33)

De uma forma analoga

0
n H = _]_ n iat -pt 4 | «i™ l'
Ga(a + ip) T J G (t) e e dt, p<0 (11.1-34)

- 00

-q,
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Assim sendo, introduzindo um corte no eixo real, define-

se uma funcio G"(E) analTtica no plano complexo E, tal que possua dois ra

mos:

nee BB, mE >0

ME) = o

G, (E) , ImE <O
Pode-se assim escrever, para E complexo
. LT e : GM(E) , ImE > 0
ey o _ , -
G (E) = 2T -fm (e n) "((0) £ - o' GQ(E) , ImE < 0

(Aqui o termo + i€ fgi/éﬁgbrvido>em E)
Considerando que € > 0, a equagao (11.1-35)

a =W e p= ¢, tem=se:

6N+ ie) - 6N - o) =5 S (- ) 1Y)

- 00

[ 1 _ 1 ] '
w=-w+ie w-w + ic

Fazendo o limite de € = 0

;i_ﬂ: o [ Gn(u) + ie) - Gn(m - ie)] =% _fm(eBw" n) a(mu) .

lim [ 1 _ ]

[}
e+ 0 ; . \ R ] duw
w=-w +ic w-w -ie

Considerando a representagao da fun¢ao 6(x)

R A

(11.1-35)

(11.1-36)

e fazendo

(11.1-37)

(||.1?38)
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O 1im Cy -
i j !
8= e s 0 T [ x-Te ~ x+ic ] : (11.1-39)

obtem-se a densidade espectral em termos das fungoes de Green:
i lim

Hw) = e T e 0' [ 6N + ;e) - 6w - ie)] ; o (ii,j-yo)

Y
- s - t

Para expressar as fungoes correlagao em termos das  fun
¢oes de Green, simplesmente substitui-se (I11.1-40) em (11.1-13) e (11.1-14)
-obtendo: .

-
,/
-

-

F (t't') = lim | i foocn(w"' 'ie)"Gn(w ‘:iﬁ) . ‘A
. BA . N 8-’0- -w ) Bw - -

€. °n -
(11.1-41)
-1 -t !
e iw(t-t') dw ,
e
N tim . 7 6w+ ie) - 6M(w - ie) w8
Fapt=t') = ¢ g 'ch wB o
e’ -1
ciw(t-t! (11.1-42)
e iw(t-t ? dw

Resumidamente, vimos entao que calcuiando o salto da fun .
. ¢ao de Green no eixo real, obtemos a densidade espectral e consequentemen
te as fungGes correlagao dependentes do tempo.

Como ja salientamos, as fun¢des corfelagao podem ser cal
culadas de uma maneira direta pela integracao das equagdes (11.1-3)" e
(11.1-4), 3s quais devemos acrescentar as condigoes de contorno, ou indire

tamente, calculando-se previamente as funcoes de Green avangada € retarda

r

..3;
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da e utilizando (11.1-41) e (I1.1-42). A fim de resolver o conjunto de e
quagoes de movimento das fﬁngGes de Green (11.1-22), devemos especificar
as condigoes de contorno para ° tempo, as quais sao diferentes para as fun
goes avangadas ou retardadas. A forma dessas condi¢oes pode ser deduzida
das definigdes das fungdes de Green. Contudo, & mais facil obte-las usan
do-se as transformadas de Fourier temporais dessas fungoes. Desta forma,as
condigoes de contorno aparecem na forma da representagao -espectral das fun-
goes de Green.

" Finalmente, usando a transformada de Fourier (ro1=18)

a equagao de movimento (l1.1-22) pode ser escrita como

E.Gn(E) = %% <[A, B]n > + <<[A, H]nLB > (11.1-43)

" ‘As fungdes de Green satisfazem um sistema de equagEesz_é
copladas e a representagao espectral nos permite obter as condig¢oes de con
torno para essas equagoes. Pelo desacoplamento das equagoes de mov imento,
o sistema de equagoes torna-se soluvel e atraves dessas solugdes pode-se

~obter as grandezas termodinamicas aproximadas do sistema.

2.
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2. FRACUES CONTINUADAS

Faremos agora uma revisao do Metodo das Fragoes Continua

(2 1)

das. Um desenvolvimento mais detalhado pode ser encontrado em Mori

Seja o operador Aa (t), coordenada normal que representa
um movimento coletivo de um determinado sistema fisico (por exemplo : A po

.de ser a magnetizagao num ferromagnetico e o movimento coletivo as ondas

de spin).

Considere a equagao de Heisenberg do operador Ag (t)
h=1) '
d . ’ Y
A () =10 Ag()] =i LAg () T (11:2-1)

‘onde L e o operador de Liouville do sistema. Aplicando-sea aproxihag§o das
fases aleatorias (RPA) na equagao (ll.2-1) lineariza-se a equagao e obtem-
se um termo que contém a frequéncia coletiva wg. Uma aproximag¢do superior
apresenta um termo de amortecimento - y A3 (t). Se se faz uma aproximagao
ra|nda mais alta, entao tem-se ¢ aparecimento de uma parte aleatoria f»(t)que

descreve as flutuagoes do movimento. A equagao (l1.2-1) pode entao ser es

crita:

3T A - iwo AF(D) + v AF(D) = F2(0) (11.2-2).

que & a equagdo de Langevin para um movimento estocastico da grandeza

¢ )

Aa(t). Como sabemos a equagao deve ser suplehentéda pela condigao

< falgy) falt,)> = 2y <[A'q‘]2 >8 (ty - t,) (11.2-3)

0 problema que se apresenta no momento € a separagao de

A*(t) de outros graus de liberdade entre t e um tempo inicial t,. O proble

N
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ma pode ser formulado da seguinte maneira: Seja ﬁ% Aa(t)_=-Fa(t) a equagao
do movimento do sistema descrito pela coordenada normal Aa(t). Suponha que

F(t) possa ser separada em duas partes:

d

= AG(t) = F(t) = F,(Aa(s). t>s>ty) +F, (t,t,) '(H_._Z_.-.l;.\)_
% - -
tal que F| seja um funcional” de A(s) dependendo também da historia  de

Aa(t) e Fp um termo que depende de outros graus de Iiberdade.Expandihdo-sg

F_] em termos de Aa(t), t>2s >ty

Lm0 =[S0 (eo 9 M) + Y0 (11.2-5)
° ~

- .
LI S e et
»

o primeiro termo. do segundo membro € o termo linear e & uma-forma.genera[L
zada de parte sistematica de Equagao de Langevin. A soma dos termos nao
lineares da expansao e F, define univocamente a. forga aleatoria fa(t). 'ﬁg‘
ta sendo feita a suposigcao que AZ(t) é o operador desvio de sua parte in

variante, isto e:

“Tim 1

T
Tow T 1 A3 (t)dt =0 (11.2-6)

A -fungao Ma'é uma fungao somente do intervalo de tempo e pode-se entdo to

mar t, = 0 e introduzindo-se a transformada de Laplace.

o

= -r\ 'Zt » -
A (2) = ! AZ(t) e dt (u_.z 7)
pode—se.integréf;a;quagéo integro-diferencial obtendo:

A B
Ar(t) = F t) . A> + A 2=
() ?1’()_ it (11.2-8)

* - -~ . . . . H
Funcional e uma fungao definida em um espago constituido das entidades as
mais gerais possiveis (por exemplo um espaco de operadores) e tomando va

lores reais.

BN
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A; evg “F>  (t-s) f*r (s) ds - ' (||;2-9)

onde F%A (t) e definida por sua transformada de Laplace:

) , L (11.2-10)
z - M3z - e S

De acordo com a relagao (llA2 -8) a variavel A*(t) e dividida emduas partes
primeiro numa parte secular F%A(t) Aa cuja evo]ugao temporal esta |ntenra>
meénte determinada pela fungao Ma e segundo uma parte Aa (t) que descreve
efeitos n3o lineares, processos transientes iniciais e flutuagoes. Uma in

terpretacao geométrica de (11.2-8) pode ser feita da seguinte forma:

Introduza o espago de Hilbert das variaveis dlnamncascom
partes invariantes nulas e seja (A, B¥) o ‘produto ‘escalar de duas varia
veis quaisquer A e B deste espago. A teoria aqui exposta vala para qual

quer produto escalar. Entretanto particularize-a com a seguinte definigao:

(A,e*) = £B< eAH A e'AH B* > di (11.2-11)

(29):

A razao da presente particularizagao é a seguinte

0 espectro de flutuagoes da grandeza A & obtido da  fun
950. -

(w) Re ﬁ (z = tw). B | | (li.i-lz)

-1
T

.

se a funcao Fa (w) for definida por:

et

AA 17 ciet CAA : 1 1
-5 (w) = o .:fm e Fa (t) dt (Il.2 3)
com

&



18,

W), AgM R 5
A = - ~ (11.2-14)
d (ARG > A% )

AH AH

Aa(t) e A% > R .(Il.Z']EY
)

x B
(rg(e), A5 ) = £ dr<e

produto escalar que & da forma (11.2-11). Além das propriedades usuais do

produto escalar nos exige que o operador de Liouville seja Hermitiano:

(zA, 8%) = (A, z B)™) (11.2-16)
/

-
-

Em termos da equagdo de Liouville, a equagao de moVihqg'
to de Aa(t) pode ser escrita como:

B 4 . . ° Rd

d arle) = i R
SR =LA (11.2-17)
com

) = et az : (11.2-18)

A variavel dinamica Ag define uma diregao no espago de
~Hilbert (fig.. 11-1)

- " A projecao de um vetor B no eixo A é dada

A-a(t)/: A|( ) POr
Ry {C
RN PB = (B, A3 ) . (Ag, A ) LA (11.2-19)

q q (Fig.11=1)

¢ esta equagao define um operadér linear hermitiano P no espago de Hilbeft,
chamado projetor em A3 com a propriedade P(I1-P) = 0. Motivados por(11.2-14

define-se o produto escalar de tal modo que o primeiro termo em  (11.2-8)

rxs

R
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seja a projegao de A*(t) no eixo Aq e 0 segundo termo sua componente  ver

tical:
(AZ(t) , AZ*

ng(t) ) . A (11.2-20)
(Ag o A™)

AE (t) = (0 - p) Ax (t) (ll.g-ZI)

Como (Il 2-9) e (11.2-21) valem para todos os' .tempos,

fq(t) deve ser ortogonal ao eixo Aa :

e

(fFF (0, A" =0 . C(11.2-22)

A quantidade mais importante associada a Aa(t) e il Aa.
Seja feita a sua divis3do em duas componentes, uma na diregdo Aa e outra or

togonal a essa diregao:

d. |
FTy Ax(t) =i L AG = iwg AF + ¢a (11.2.23)

(Ag(e), Ag*)
(Aa , Aﬁ*)

iw, = [ FQA(t) Jeo = (11.2-24)

ro- By

= (1 -°p) A&(t) : ‘ (11.2-25)

Operando agora {1-P) em (11.2-18) e usando-se (I1.2-21),
(11.2-8) e (11.2-24), obtem-se
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g% A (8 = (= 0) i A (1) - QA ONE S S n2-26)
Integrando=se (11.2-26), obtem-se:

Aa (t) é , Fa.(s) fq (t ’S)'dé; (11.2-27)

onde

fq(t) = U(t).¢a (11.2-28) .

U(t) = eI"P)ILt (11.2-29)

Derivando-se com relagdo ao tempo (11.2-20) e usando-se
(11.2-23), vem

(t) = iw, F3A 4 q_ (11.2-30)
q (A+ N Ag )

Como (¢4 (t);ﬁAa') (¢+ , Aa( ) ) de Herm|t|c1dade de L e como ¢+ é orto
gonhal a A* o uso de (II 2-8) e (11.2-27) transforma o segundo termo de
(11.2-30) em

g ds (¢+ , F(=t-s)™) F+ (s) (‘q . A+ ) (11.2-31)

Usando-se o fato de que

A%y LML) (ae ao® Co(1.2-
(Aa\Aq ) . Fq,( t) (Aq Aq ) (11.2-32)
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e anulando-se as variaveis de s para t - s, tem-se:

4 _AA . AA oyt (1) AA -

e Fa (t) = iw, F& (t) =/ Kg () Fg (-s) ds, (14.2-33)
), . ~ - Coe »

onde Ka (t) e chamada fungao memoria de primeira ordem e e dada por:

(75, £ (87

*
(g, A7)

Ké‘)(c) - (11.2-34)

//’
A ~ ' o~ - . 4 ) .
a razao do nome fungao meméria vem do fato de que ela mede como .se pode

ver em (11.2~33) o comportamento passado de F%A(t).

A transformada de Laplace de (11.2-33) e:

Fa (z) = .o (11.2-35)

Inserindo-se o valor da fungao memoria de primeira ordem

(t) em (11.2-5), tem-se :

1)

.

4 Ag(e) = iwy AZ(t) + ét Ké»l)

It (t-s) Ag(s) ds = fg(t) (11.2-36) -

onde

(F3led, Az) =0 | | (11.2-37)
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(Fg(e)), Foley) = "é"(tl Sty (gL A (11.2-38)

A equagao (11.2-36) e uma equagéo de movimento exata para Aa(t) sendo cha
mada equagao de Langevin generalszada Pode-se reescrever a equagao ( I!.

2-35) como

F%A(z) = — , (11.2-39)
z = iwy + 6 FéI)AA (2)
éém o
(>, 2% o .
8, __..____._,9_*_ S _ (11.2-40)
-+ -+
(Aq » A3
e

(F3(t), )

*
(Fg ., )

Fg“ My - (11.2-41)

A equagao de movimento de forca aleatoria € dada por

£ £ =0 -p) LRAF10) (11.2-h2)

que tem a mesma éstrutura da equacdo de Heisenberg de movimento, se se ¢O
loca o operador linear (1 - P)i L no lugar_de3iLt. Para deduzir (11.2-39 )
usa-se somente a eqﬁagéo de Heisenberg e a propriedade de Hermiticidade de
L. A forga aleatoria ainda esta no. h'perplano ortogona] a Aq e neste hiper
plano o operador llnear (.- P)u L ainda e Hermitiano. Assim pode-se escre

ver semelhantemente a equagao (ll 2- 39)

%
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AACT) () - ! (11.2-43)
F (z) ’ ‘ 3)
§ AQ) |

z - lw] + 6 F+

onde as grandezas w, e F%A(z)(z) e 8 sao definidas de maneira andloga a
{ - ~ -
(11.2-28), (1.2-40) e (11.241)5 &, FE D) (2) = kg?) (1) & @ fundo  mens

ria de segunda ordem. Fa (2)(2) segue ainda o mesmo esquema e pode-se tam

bem deduzir uma equagao semelhante para ela. Prosseguindo sucessivamente,

encontra-se:
M) = = — _— , (11.2-4k)
q 6] :

z - iwy + —— . 5

z = iw, +
onde
* . ’
f f
5 (Fn . fn ) , (11.2-45)
o0 =
} (fn I’ fn_] N
%

o (i L'fn‘,wfn) i ,
i, = = ; ‘ : .- (11.2-46)

n n

fo € a n-esima forga aleatoria.
c e
_Fazendo-se n + =, (I1.2-44) torna-se uma fragao continua
da infinita. Esta_fragéo.continuada‘é especificada inteiramente pelos para
metros §, e w, . 0 movimento coletivo de A+(t) é determinado pelos polos

desta fragao contsnuada no plano complexo

No nosso problema especnfuco, estamos interessados em
calcular o espectro das flutuagoes de polarizagao, isto €, Fa?(w). Para is

so devemos usar a expressao (11.2-12) e portanto precisamos .  calcular

-2
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vpﬁ;(z) que & dada por (I1.2-44). Torna-se ent3o necessario calcular.se os
lGn be U)n .

Poderse mostrar { 29) que os 8, estdo relacionados . com

os momentos da fungao espectral, isto é

. 4 .
<">= f rgz (w) w" dw (11.2-47)

.as relagoes sao:

,/" - .
8) 8y = <w' > - <u?>? ~ (11.2-48)
6 4
62 Gz < w2 > ( < m' > )
< ws > < w >

0 conhecimento de todas os momentos permite o calculo
"exato da fungao F (w) pois ela pode ser expandida em termos dele da se

guinte forma. :

2 4
F22(g) = j 4 S0 2,2 20 > M

q 2! 4

H
A flm de podermos calcular Fq (w) devemos ter uma’ manei

ra andependente de’ (ll 2- &7) de calcular os momentos e esta maneira deve
ser autoconsnstente, nsto e, quando levados em’ (Il 2 47) com a respectiva
funcao Fa (w) devem apresentar um resultado exato. Felizmente os momentos
podem ser calculados a part{r_do Hamiltonlano, usando-se a formula( 3°)
y B ‘ .
noae _ (0™ <l .. JHAL ][, JH,8].. ] |
< w' s = P > R I g oo 3 PR (ll.2-h9)
(A,B)

2
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Outro problema pratico que surge no uso do metodo das
fragoes continuadas é que ela & infinita. Podemos adiantar que calculos de
momentos acima do quarto sao muito dificeis de serem efetuados. Temos as

sim de fazer um corte de alguma forma na fragao infinita.

Em nosso trabalho, usaremos a aproximagSo de tres polos,
a qual consiste em cortar a fragao continuada no terceiro passo e fazendo

com que o restante da fragao seja igual a 1/1, isto é:

zz 1
< = ) i11.2-50)-
FE% (2) 3 (11.2-50)-
- o s,

z - wp + 2.

2"“_“"1*,%

Usando-se a definicao (11.2-46) e as relacoes de cdmuQE
cao dos operadores de pseudo-spin com o Hamlltonuano do MICT, podemos mq§

trar que W, = W) = W, = 0, de forma que

(11.2-51)

7z
F3°(z) =
q-

A aproximagdo de trés polos & equivalente a = substituir

a fungao memoria de terceira ordem por uma constante independente de 2z mas

(3)

-~ - ~
nao de q. Esta terminagao pode ser justificada se.

(3)

varia lentamente com z e este € o ¢aso quando Ka (t) decai rapidamente na

(z) e uma fungdo que

escala de tempo do processo dinamico. Por este motivo n3o devemos aplicar
a aproximagao a frequéncias muito altas. Um processo analogo consiste na

substituigao Kéz)(t) =6, e T na fungao memoria de 2a ordem.

Usando-se as expressdes’ (11.2-12) e (11.2-51) podemos es
crever

-3,
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- . (t1.2-52)
s (w? - 8, - 62)]2 + (W - 6,)2 ’

‘ .
A expressao (11.2+52) para‘a fungdo F52(w) -nos ‘daos trés
primeiros -momentos coerentes, com a defini¢ao (n = 0,2,4) " ‘independentemen

te do valor' de 1.

Qutro problema pratico de importancia € a escolha de T .

1 .
Tommet e Huber( ) baseados no fato de que para qualquer modelo  fisico
no limite de altas -temperaturas, com campos externos fortes a forma de 1i
- ->
nha é ressonante e nesse caso < w' > = < w2 > e que para pequenos q,

< wu > > < wz > perto de T_ e a forma de linha e difusiva, propos um

valor para T que interpolasse entre esses dois limites. 0 valor para T pro

posto foi

3/2 2 .-1/2
5 0.5 8% ¢
2 2 ] (11.2-53)

) e (-g )]/2 [ +
GI + 62 61 + 62

Esse € o valor para T que usaremos. No proximo capitulo

faremos uma justificativa para seu uso.

Outro modo de se aplicar o método das fragoes confinqg

das quando se conhece apenas o segundo e ovquarto momentos de densidade es

(20)

pectral, consiste em cortar a fragao em n = 2

z + K&z)(z) 3 -
q , (11.2-54)

F_Z'Z( ) =
q z 2 (

25+ 2 KEZ)(z) + 6]

e fazer para a fungao memoria de 2a ordem a aproximagao gaussiana:
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Kéz)' (1) =5, ™, |  (11.2-55)

com a escolha

TT2
T = §

U o (11.2-56)
8 2 S

Esta escolha também foi feita, mas como h3 dificuldade
de se determinar os polos porque a equagao resultante do anulamento do dg'7
nominador € de dificil solugdo' 2°/ |, obtivemos assim resultados  puramen

te qualitativos. E o que veremos no capitulo IV.

N
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CAPITULO 111

CALCULOS

Como ja& apresentamos na introdugao o modelo de Ising com

campo transversal e descrito pelo Hamiltoniano '
e BT (111.1)
Z;j J J o Y
A fim de aplicar o método das fragdes continuadas é ne

(R

cessario introduzir os operadores de desvio de spin, definidos como ~

™= §¥ - < S? >

‘l 1] 1

=) - <sls o) ‘ e (111.2)
2 =% -< S? >

{
1

Como podemos ver as medias dos novos operadores sao ny
las. Substituindo-se (111.2) em (I11.1) e desprezando-se os termos constan
tes uma vez que eles so alteram os valores absolutos dos niveisde energia,

nao influenciando a dinamica do sistema, encontramos

"H==20L T? ~3<sfPszs T? -
g i I

o Lz z
-=Z J., 1T s
2 ij ij ij
onde J =1 J,,
YT
’ Sejam agora
o ] -iq.7 S '
Ta =N ge 97 T? (x = x,y,2) : - (111.4)
i B

. .- . * K
as transformadas de Fourier espaciais das componentes dos operadores T;-le

vando=se (I11.4) em (111.3) e tendo-se em conta a definigao

& X
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>
S -iq.(rj-r;) , )
Jr== Y e AN 1il.5
g w ¢ »
q j ij .
éncont ramos
H=-201" -J<s*>1% -
o O
(111.6)
R I
N 49 9 9

Usando-se o Hamiltoniamo (I111.6) e a formula  (11-2-49)

" calculamos (APENDICE I) o segundo e o quarto momento da fungao espectral,

encontrando

. . x' . .
<t SFE Lo MNe<s > (111.7)
i k . L _k N
< mi %% - —;—lf;—-'{8NQ3<‘Sx >+ hNQzJ <Sz>2 - hQZJk < Sx>2'N +

(Ti> r_k)
+ ﬁﬁi $J (<12 s-<t T3]} kfll.8)
N q 9 q -q ktq ~k-q - " '

0s segundo e quarto momentos assim calculados sao exatos.

- 4. - ) X z
Para as médias térmicas dos operadores <S" > e <§"> que
aparecem nas expressoes exatas do segundo e quarto momento (111.7)e(111.8)
sao usadas as expressoes na aproximagao do campo molecular, na regiao a

baixo da temperatura critica,

< %> =‘%? (111.9)

2 . 2 2,.¢2,2
«s?s = L J<s 2 tgh (& 40T+ J7<ST>7 (111.10)
2 2 KT

,/I‘QZ + J2<SZ>2

As fungoes correlagoes < Si ka >e< Si ka > que apa

recem no quarto momento, foram calculadas por meio de funcoes de Green na

XS

-5
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aproximacdo das fases aleatorias (RPA) a qual consiste em desprezar as flu

tuagaes nas médias térmicas dos operadores envolvidos e para seus valores

encontramos
~-iw.t Iwkt
Z gz R < ] (1-11)
< > = T -11
S - [ B, By
k e e
lwkt lwkt
Z, 2
<$ > .
< Sz ka s o NJ<s [ eB‘Dk - -Bwk-,] \ (111.12)
‘ 20y e <! e :

A'funégo de relaxagao (S: s S: * ) que aparece nas expres

s0es do segundo e quarto momento foi tambem calculada a partir da  fungao

correlagao (111.17). Seu calculo é feito no APENDICE I e vale
z x '
(s, )= NQ<S> (111.13)
k -k w?
k

Levando-se (111.9) a (111.13) em (111.7) e (111.8) pode

. - . 29
mos calcular os momentos para varios valores dos parametros o = 5 e

T ) .
Y =3~ onde T, & a temperatura critica.
.C

Em seguida usamos os valores desses momentos no calculo

dos parametros §; e 3, dadas por

8 = <w> (111.18)
< wh > 2 .

8, - <> : (t1e.15)
<w2>

Levando-se esses valores na expressao

T 6] 62

[wr(w2 -8, - 62)]2 + (w? - 6])2

1

E ]

Féz (w) =

-3
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com O corte

3/2 ~1/2
- é 6 6
T ' . ( %-)‘/2 [ —2 0,5 (114.4:6)
61 + 62 . 6] + 62

Embora esse corte tenha sido originalmente proposto para
temperaturas altas porque ele foi deduzido como resultado de uma |nterpola
gao entre dois tipos de comportamento,'um na regiao crctlca e outro em
T = w, nds podemos usa-lo para baixas temperaturas pqns ele nos da uma rea

lidade dois comportamentos limites conforme sejam os valores de < wz > e

.4 : ~ <2
<w > . Se a relagao =
4

<w’> ‘ . .
e para r = 0 teremos um comportamento difusivo.

=r for r = | teremos um carater ressonante

Nos calculos numericos foi considerada uma rede cUbica

simples e a interagao somente entre vizinhos mais proximos, isto é

J
J == (cos + cos + cos q_)
q°3 qx qy q,
0s calculos foram realizados para o vetor de onda a = 0
que € o modo critico; o Gnico que nos da transigao, pois é o Unico modo

que se anula quando alcangamos a temperatura critica por baixo. 0s resulta

- - . L 4
dos sao apresentados no proximo capttulo.

R
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CAPTTULO TV-

RESULTADOS E CONCLUSOES

Iniciamos o capitulo com a apresentagao dos. resultados
sintetizados em treze figuras e uma tabela. Nas figuras (IV-1) a  (1V-10)
apresentamos o espectro das flutuacoes na polarizagao para uma faixa de
frequéencias que vai de 0 a 5 em unidades de frequéncia de tunelamento Q.

As intensidades nessas figuras sao normalizadas a intensidade maxima. As

figuras (I1vV-1), (1vV-2) e (IV-3) sao aquelas para uma relagao a = %? ='%- e
e

temperaturas Yy =’;L-= 0,01; 0,25 e 0,5 respectivamente.
c

As figuras (IV-4), (1v-5), (iIv-6) e (IV-7) sao _aquelas
para Yy = 0,25 e a variavel, respectivamente 1/3, 1/4, 1/5 e 1/6.

Ja as figuras (I1V-8), (IVv-9) e (IV-10) para uma -relagao
a = 1/4 se encontram na faixa de temperaturas correspondentes a y = 3/4 ,
7/8 e 15/16.

As figuras (IV-11), (IV-12), (Iv-13) e (1v=14) represen
tam os graficos respectivamente de frequéncia do modo "'Soft" wy, largura
do modo -central I'y» largura do modo "Soft" Iy, e largura relativa ( largura
do modo central/largura do modo ''Soft') em fung3ao do parametro o.para va
rios valores de y. A tabela (IV-1), para a relagao o = 1/4 nos da valores
de T'y (largura do modo central), T, (largura do modo ''Soft'), w, ( frequen
cia do modo "Soft"), v (largura relativa) e B (intensidade relativa alguns

valores de v ..

Passemos agora a alguns comentarios a respeito das fiqu

ras acima descritas.

_ Observando-se as figuras (IV-1), (IV-2) e (IV-3) verifi
camos que para uma mesma relagao o a medida que aproximamos da temperatura
critica, o modo '"Soft" caracterizado pelo pico ressonante, caminha para a
frequencia zero enquanto que o modo central aumenta de intensidade. Isto
pode ser visto de modo dramatico se observarmos as figuras (IV-8),(IV-9)-e

-

- ‘,9
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Y i I2 W I'/T, 14/,
Ve L abs |73 | 162 | 3k,36 0, 11xi0”"
174 245 7,13 162 34,36 0,11x10"!

| 172 223 7,63 156 | 29,23 0,14x10”]

TABELA (1vV-1)
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(Iv-10) na faixa de temperatura mais proxima da critica. Cabem aqui dois
comentarios:

1 . Como picos na RPA, temos tres frequéncias caracteris

ticas; uma w; = 0 e as duas outras

=20 (20 2 < s >2

x
w2’3 Jq <87 3) + Y (1v=1)

> .- . .
Para o modo q = 0, que € o unico modo critico em baixas temperaturas e usan

do o valor de < $* > = %?» nessa regiao, podemos resumir a equagao (IV-1)

como

Wy 5 = J < s? > . (1v-2)

»3

a frequéencia w = 0 correspondendo nas nossas figuras ao modo central. E a

frequencia Wy 3 = J < 5% > ao modo ressonante "'Soft'.
’

Na R.P.A., como nao temos amortecimento o espectro seria
constituido de tres deltas de Dirac, um na frequéncia w; =0 eos outros
dois em w, = = J < st > e wy = J < s? >. A medida que caminhamos para a
temperatura critica < s? > caminha para zero, o que provoca a fusao dos mo
dos em um Gnico central, no nosso caso correspondendo ao intenso pico mos
trado na figura (IV-10). Note ainda o "amolecimento' do modo 'Soft' mostra

do na figura (IV-10) como a diminuigao de intensidade do pico ressonante.

2 . Na realidade os resultados .mostrados. nas figuras (
Iv-8), (Iv-9) e (IV-10) s6 sao validos qualitativamente, j3 que na regido
de temperaturas em que eles se encontram ocorre o seguinte: Pode-se mos

trar qué( 31)
Tim 1 dx< s% > . (& E*) : (IV~3).
q>0 B dg g’ Tq

onde Egq € o operador densidade de energia

i A



50.

2

E =0 -J<s¥> 2 - 1y, T, (1v-4)
q q 2N q' .

q

No caso do primeiro membro da equagao (IV-3) ser diferente de zero teremos
um acoplamento entre as flutuagoes na polarizagdo e as flutuagdes na densi
dade de energia, acoplamento esse que nao foi levado em conta em.nossos cal
culos e isto pode mascarar os resultados quantitativamente. A decisdo sob
a importancia deste acoplamento esta sendo levada em conta com a devida
generalnzagao pelo nosso grupo. Nas regices de temperaturasdas fnguras res
tantes no entanto, < $% > varia muito lentamente e portanto (T , E )~ 0.
0 inconveniente de sd trabalharmos na regiao de temperaturas em que < §%>
varia lentamente é que como podemos verificar nos dados da tabela (tv-1)

- et
eles sao quase que independentes da temperatura como era de se esperar.

Podemos verificar ainda, observando-se as figuras (IV-4)
(IV-S), (IV-6) e (1V-7) que, para uma mesma temperatura a medida que a au

menta, menor é a frequencia do modo "Soft''.

Da analise das figuras (IV-=11), (IV-12), (1vV-13) e(1V-14)
podemos verificar o seguinte comportamento geral: Para uma dada temperatu
raa frequéncia do modo "'Soft' diminui com a relagao a a, o mesmo ocorren
do com a largura do modo central Tj. Ja a largura do modo "Soft'  aumenta
com o aumento de a. A razao largura do modo central/largura do modo ‘'Soft"
aumenta para uma dada temperatura com a diminuigao de a. Esse compor tamen
to geral coincide com o obtido usando-se equagoes de Bloch por Blinc et

al' ? » como se pode ver na figura (IV-15).

Cabe salientarmos ainda o fato de nos restringirmos a va
lores de o entre 1/6 e '1/2. Se Q for muito pequeno, qualquer frequéncia w
sera w >> Q e o corte T independente da frequéncia nao sera um bom corte.
Por outro lado, a medida que Q cresce, a temperatura critica se aproxima
de zero; para a > 1/2 nao mais teremos transigao de fase.

Como salientamos na introdugao, foram feitos também cal
culos usando-se a aproximacao Gaussiana. 0Os espectros deram o mesmo compor.
tamento qualitativo que na aproximagao de tres polos. Nao foi porém possi
vel fazer uma analise dos polos porque a equagao que os determina é de di

ficil solugao mesmo no computador.

“o
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A fim de podermos aplicar os nossos calculos ao KDP e ne
cessario que fagamos a generalizagao do problema incluindo o acoplamento
citado entre as flutuagoes na polarizagao com as flutuagoes na densidade

de energia.

) Resumindo : abaixo de Tc, o espectro das flutuagoes na
polariza¢ao & constituido de dois picos: um modo central do tipo Debye cen
trado em w = 0 (o qual corfesponde ao modo w); = 0 na R.P.A., que e um modo
longitudinal. Isto é .dévido a um movimento na diregao do campo molecular)
e um modo ''Soft" subatenuado, dependente da temperaturaem.frequéncias mais
altas (que corresponde ao modo wy 3 =J < s? > de R.P.A. o qual representa
excitagoes transversais e descreve a precessao livre dos spins em redor do
campo molecular). Quando aproximamos T. por baixo os dois picos fundem-se

e como resultado aparece um unico modo superamortecido.

5 R
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APENDICE 1

CALCULO DO 22 MOMENTO

Temos

<t ], 2 )

<uf S - (-n™! (AI-1)
(Tk H) T_k )
. . _-/“
onde ’
[tf . H] = -20 T, (A1-2)
e
[Ty » H], H] = 20 (1) + < s > N) (A1-3)

Shbsliibindo (A1-3) em (A1-1); venm portanto

A X
< wi SZZ _ 22 N< i >
(Tk s T_k)

CALCULO DO 49 MOMENTO

Temos

| 20 H) ]2, H |
< w: 2z _ <H[Tk ] IZ[T'k ]I> . (-])m"'l

(At-4)
2)

(Ti , T

Tambem aqui, nosso trabalho consiste no calculo das rela

goes de comutagao que aparecem no numerador de (Al1-4),

'Qo
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[tp » #] = -2i @ 1) ; | (A1-41)
[x, » H],H] = -2iQ {-20[x/, o]y <5t [ty T2 1=
B y z _z
- y 2J 3 -
o [Tk . q Tq T_q]} (A1-6)

][ii. H],H| = 1? Ti + 4o% < s s N dk’o -

20 d<sf sl -2ml< st sXsNs 4
k k,o

i X z _AQ PR X
+ 5 g q | Tkeq Tog N g Jq i <S>

z i zZ X

-q %ktqr0 N 2 Yq 1 Tq kg t
+ 38 sy i as* s (A1-7)

N q 9 q k-q,0 :
P - =Dl y . Al -
'[T.-k’ H] = <2i @ s (A1-8)
[[xZ, H),H|, (72, H]] = -803 <* -823 < s* > N -

k -k o

- hﬂz J< s> Tg - th J < SZ>2 N + th <>y

K
2 )
Ay # <8N -L'% quT:rf -lgszz<sz>,n§+
q
+ 293 N DR SR b + hQZ < % > % | (A1-9)
N q 9 k+q =k-q o

Substituindo (Ai-9) em (A1-4) vem

-



< wz >z? = {8N @3 < s* > sy 0f g < s? 52 _ 4o I < §* 52 N +
+ EQE ZJ [c®t® > - <X X >1}. (22, 737!
TN qQq 9 -9 =q k+q "-k-q A

R R
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APENDICE 11

CALCULO DA FUNGAO CORRELACAQ < ri 2, >

-

A equag3o de movimento para as fun

¢oes de Green, apre
sentada no capituio 11 &:
. d n _ - ‘ '
Pl A(t)]B(t')»j = 6}(.t t') <|A(t), B(t )n > 4+
+ <[A(t), H(t)]le(t')»;.’ (Al1-1)

Usaremos aqui relagdes de comutagao; ou seja : n = |. Temos assim:

. d z z .z z _
i It << T"k [T+k>> = <<_|'t_k, HH Tk >> (AL1-2)
onde
z .
[vZ,> H] = -20 i er (A11-3)
Substituindo (AI1-3) em (Al1-2):
. d z ¢ 2 P y M -
| Tk > =2 @<l ]l > (A11-b)
y z
Trabalhando agora com << Ty | T, >
. d 2 z z .
! dt << Tzk[ Tk >> = G(t)<, Tzk' Tk l> + <<,Tzk’ H]] Tk >> (A“"S)

R
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onde

[Tzk’ ri 12 12 + 01 <SS >N (A11-6)

{rfk, H] = 20 (i tfk + 1 <8%> N 8y o) - g <85 .

R . X, . y z _z -
T v i <8N é-k,o) 5N g Jq[ T T T_q] (A11-7)

-
-

Y P z : z - 1 <Z X
[ T Hl =2i @ T+ 2i Q<s >N G-k,o id < 8% > L

< s> N (A11-8)

Levando a equagao (Al1-8) na equagao (All-5), obtemos

d y z PR X - z z _
P << r_k[ T, >> = 6(t) i <$7> N+ 2i Q<< r_k] T, >

R

.} z X z o X z z
iJ <8 << 1) [ T > T g g < Topaq T“d] T, >
. X z z ' -
W, <87 > <<l | 1p > | (A11-9)

Na aproximagao R.P.A. as fungdes de trés spins sao nulas:
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X .2 z _ X 2 z z X z -

< T g T-q[ T > =< 8> <<l ] 1 o> 4 <8t << T T > =0
(Ar1-10)

Obtemos assim:

. d . .

P97 << Tzk[ Ti >> = §(t) i < S%> N +.2| Q << tfk Ti >> -

Y X .2 . & X 2 z ,

- iJ < 8% > < T‘k[ T >> - 1, <87 > < T-k]'Tk >> (Ar1-11)

. X |.z
Trabalhando agora com << T_kITk >>
//..

. d X 2 o X 2 , FoX z

g << T, [ T, >> = 8(t) <| T rk]> + <<[T_k,fﬂ| T, >>

= <«<[ %, H| 1, » (Al1-12)

' X 7, _ . Y o _
uma vez que §(t) <[ 17, 1. ]> = - i 8(t) < T, > =0
Considerando
X o s z y _ i y z _

[T H]l =iy <s®> AR g g i L « (A11-13)

Obtemos:

. d X z . z z

i 3?'<< Ty [Tk >> = id € §° > << Tzk] T, >> | (AlL1-14)

Realizando as transformadas de Fourier temporaisde (All-
4), (AI1-11) e (AtI-14), obtemos:

2 .2 ) Y .2 (o L _
w<< T [T >+ 20 Q<< T_k] T, >> =0 (Alt-15)
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. . x z z y z
(-2i @+ iy < 5§ >)« T-k[ T >+ w << T-k] T, 2> 4

. X
+id <% > << | 2 = J<STON (A11-16)
-k k
2m
. X r4 z
S esS <cd) [ 1) > 4w << Tfk].Tk > =0 (A11-17)

Equagoes (Al1-15), (Al1-16) e (All-17) podem ser escritas
na forma mat?icial; o determinante secular para a resolugéo de tal sistema

sendo:
r w 2i Q 0 A
“2i0 + iJ, < s%> © id<s?s = 0
0 -id < % > w
a partir do qual obtemos
mi = 492 - 29 J < %> 4 92 < 5752 (Al1-19)
Seja
A=uw - 202 <5752 -0 w e 20 J <55 w (Al1-20)
temos entao
A_ wz - mz (Al1-21)
® k

Do sistema de equagoes (AIl-15), (Al1-16), (AI1-17) e de (AI1-19), temos:

s

.



z z N Xy
A << T, | T =gy <Y >

> << Tfk | Tz >> = —

Conforme salientando no capitulo I1:

i ® <<A[B>> <<A]B>>
tm : hw 4 5o hw =~ ie ~jwt
< B A(t)>= ¢ +» 0 :C»' - R e 'V
exp (hw/kT)-1
/'.

o que nos da, finalmente, apos certa manipulagao matematica:

x -iwt fwt
<12 % > = fIN < S” > [ e _ € ]
Buy ~Buy
w
k e -1 e -

1

CALCULO DA FUNGAO RELAXAGRO (T} , 7))

B
z .z z  z .
Ter Ty = é dd < 7 1, (t+ 0})
Pelo resultado da primeira parte desse Apeﬁdice:

x' -iwk(t+ iA)
N Q <S7> [ e

z 2 . B :
<1 T (t+id)> = 5F ]

Wy e = =1

Temos entao

59.

(A11-22)

(At1-23)



( Tz Tz ) NQ < Sx > e
k * "~k ® w B
k e
iwgt
e k B -wk)\
- — (j)' e 'dAJ
e Ko

Realizando as integrais:

X iw,t
(Ti"rfk ___/N’Q/;S >(e k

w

Fazendo t = 0, obtemos ent3o

X
( TZ TZ ) = 2N 92< ST >
Yk

e

iwkt

)
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