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.RESUMO

Uma cadeia linear de spins 1/2 com acoplamento XY €
magnetostrigac € instavel com respeito a uma deformagio que &
separa em duas sub-redes. O mesmo sistema com acoplaménto Ising
ndo apresenta esta instabilidade & temperatura nula. No espago
temperatura, coeficiente de anisotropia {no espago dos spins) e
constante eldstica da rede, aparece uma superficie de transicdc
que sepera a fase desordenada {cadeia uniforme) da fase ordena-
da (cadeia dimerizada). Estuda-se esta superficie e também dis-
cute-se a possibilidade de aparigio (sobre esfa superficie) de
uma 1inha de pontos trieriticos delimitando regides de transi -

¢do de primeira e segunda ordens.
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INTRODUCAD

A descoberta do instabilidade de Peierls em conduto -
res metalicos lineares propiciou o aparecimento de ume conside-
rivel quantidade de trabalhos tebrices e experimentzis sobre as
propriedades estiticas e dinamicas de sistemas quase-unidimen -
s1onais, na vizinhanga de uma transic3o de fase.

33 hf algum tempo (1966) € de conhecimento gersl aque
nio & possivel haver ordem ¥ longa distincia, a temperaturas fi
nitas, em sistemas unidimensionais que desprezam as forgas de
Jongo alcance(1). N0 obstante, em qualquer sistema fisico real
formado por cadeias lineares, com tendfncia a mudar de fase atrz
vEs de um ordenamento, existem interacbes tridimensionais nio
nelss que induzem transigio de fase a trés dimensdes. A tempera
tura critica T, depende fortemente da potencialidade do acopla-
mento intercadeiz e pode ser muitp menor que @ temperatura de
transigio (obtida através de aproximagio de campo mEdio} das ca
deias isoladas. A temperaturas *suficientemente acima de T,
as correlagies tridimensionais sio anuladas e o sistema tornz -
“se efetivamente unidimensionall2).

En 1966, Chesnut(3) reslfzou a conexdo entre o siste
ma metilico de Peierls e um outro — o linear de "spins® acopla-
dos. A analogia entre ambos foi prontamente estabelecida e veri
ficada a dnstabilidade do Gitimo, com respeito 3 altermagdo dos
parimetros de acoplamento "spin-spin®. Esta instabilidade prove
ca, em ambas 25 fases (uniforme e alternada), o aparecimento de

vme dependénciz térmica da suscetibilidade magnétice, semelhan-
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te 3quela presente em sistemas fisicos que comprovadamente exi-
bem uma transicio de ‘fase.

Na d&cada de 70, surgiram muitos ‘trabalhos seguindoes
ta mesma linha de pesguisa, tuja contribuigio &, inegavelmente,
de syma importancia parz o entendimento de sistemzs unidimensig
nais com acoplamento "spin-spin®. Serdo mencionados somente aque
Tes que interessam @iretamente para o desenvolvimento deste tra
balho. Em todos eles e particularmente neste, o modelo discuti
do & o XY, adaptado para descrever uma cadeia linear de "spins®
1/2 com interacdo entre primeiros vizinhos. 0 Hamiltoniano sob
estudo & isomorfo 2o de um g&s ideal de f&rmions numa cadeia 1i
near. Umz transformacZe de Fourier mestra facilmente que, pare
6 coeficiente de anisotrepia v nZo nuio, existe uma bznda vazia
e outra completa separadas por um “gav"(i)A Para y = 0, ¢ "gap*
desaparece; neste caso, ocorre ume distorgdp de Pejerls, corres
pondente 2 uma dimerizagio da cadeiz e cogromimada de transigap
T4spin-Peierls”. Cilculos numéricos, no entanto, mostram que 2
distorcio € extremamente pequenz, em contraste com aguela  das
cadeias condwtoras. Iste & essencialmente devide 2o fato de que
as energias tipitas de "exchange® sio demasiadamente inferiores
ds energias de Fermi caracterTsticas em cundutores. Consequente
mente, o efeito Pincus (distorglo) nio € observavel em muitos
casos ou 2té mesmo & suprimido por fonons de vetor de onda nu~
lo [Pytte, 19747 . .

£m 1971, incus'E) mostrou que, 3 temperatura nulz ,
2 cadeia uniforme antiferromégnftica espontaneamente se distor-
ce, possibilitando 2ssim, o aparecimento de uma fase ordenada
n2 qual 2 cadeia encontra-se dimerizada.

m 1972, Beni e Pincus(®) investigaram as propriede-
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des termodinimicss de uma cadeia linear de "spins® elasticanen-
te acoplados com interacio antiferromagnetica, Concluiram  que
tal sistema exibe umz transi¢Zo de fase estrutural de segunda
ordem, se a fase ordenada & dimerizada.

Em 1973, Dubois e Carton(Z) demonstraram que a fase
ordenada &, Tealmente, dimerizada. No Hamiltoniano XY, introdu-
ziram um parametro de anisotropia & obtiveram, Z .temperatura nu
fa, un coeficiente de anisotropia limite da instabilidade.

£m 1974, Tsa114s(8) anatisow a influéncia de um campo
magnEtico externo sobre a transigdo de fase.

No presente trabaiho, & estudade o efeito de anisotro
pia no espago das spins sobre a transicdo de fase estrutural do
modelo XY. A andlise & estendide a Zemperatunas finitas, mais
especificamente, constrdi-se as linhas de transigio as  quais
s3o portadoras de algumas das informacdes fisicas {anmalfticas e
nunfricas) wais importantes para este problems — & dependencia
da temperatura ¢ritica com o pardmetre de anisotropfe (sub-espz
co dos parimetros intensivos) e o efeito destz, sobre 2 ordem
de transigio (para y = 0 2 transicio & de segunda ordem).

E oportuno ressaltar que estd excluido do objetivo des
te trabalho quaisquer averiguagGes scbre a fase ordenads, supos
ta dimerizada.

0 Capitulo T F destinado a uma breve revisio dos tra-
balhos de Pincus, Beni e Pincus, Dubois e Carton e finalmente
Tsallis. O teorems de Mermin e Wagner(l) e o modelo de Domb wnj
dinensional$2) s3o também referidos neste capitulo, com o intui
to de justificar algumas aproximaches e/ou procedimentos adota-
dos na formulagio do modelo.

Mo Capitule II, atravEs de um MamiTtoniano anisotrSpi



co, desenvolve-se 2 energia jivre em poténcias do pariametro de
ordem, ou seja, utiliza-se ums expansio do "tipo Landau® e ob -
tén-se, anzliticamente, os coeficientes dos termos de segunda
e quarta ordens.

No Capitulo II1, estdo contidos os resultados auméri-
cos de algumas quantidades fisicas relevantes, calculadas no Cz
pitulo 11, Especificamente, o valor critico do coeficiente de
anfsotropiz em funcdo da temperatura, e o valor (o interesse es
i centralizade no sinal) do toeficiente de quarta ordem na ex-
pansfo da energia livre em pot&ncias do parimetro de ordem.

0 CapTtulo IV & dedicado i comparacio tedrica de trés
modelos, particularmente no qus se refere ao sub-espaco dos seus
parimetros intensivos — a temperatura e um outro, caracterizan
do a anisotropia do sistema (um campo externo ol uma anisotro -
pia no espago dos spins). Comentz-se também, brevemente, a pos-
sivel representatividade, na natureza, de materizis gque se cris
talizan em estruturas dimerizadas para os quais este modelo &
eficiente em explicar alguns de seus fendmenos fisicos.Em 1966,
Chesnut discutiu o modelo, aplicando-o ao “perciorato azul de
Mlrster®, & obteve resultados qualitativos com "razodvel" con -
cordincia experfmental(3). Hais recentemente (1979}, o  modelo
serviu para explicar @ ordem d2 transigio (1% ordem) observada
em alguns sais alcalinos Ten@{1).  cristals  das  familties
1r-sot (702D o pemereno;, 1) foram submetidos B anflise
experimental que provou estar em completa concordincia com  2s
previsges tedricas do medele de transigdo de fazse do tipo "spin

~Peierlis”,



CAPITULO T

'REVISAO

1.1 - INTRODUGAO

Certamente 2 simplicidade de cilculo de modelos a uma
dimenso continua a fazé-los atratives para ¢ estvdo analitico
de fendmenos fisicamente interessantes. Dentre tais modelos, di
-se &nfase aqui, aqueles suscetiveis de apresentarem transigio
de fase.

K esta dimens3o nde & permitido ac sistema qualquer
estabelecimento de ordem magnEtica(l).

0 modelo gue serd objeto de estwdo neste trabalho exi
be uma transigzo de fase estrutural para a cadeia 1linear com
acoplamento XY entre "spins* 1/2 com interacio entre os primei-
ros vizinhos. Gragas ¥ transformagio de Jordan e Wigner, o tra-
tanento deste modelo & exato para os graus de liberdade magnéti
cos. As cadeias estdo acopladas a um campo de fonons taidimen -
Aionais justificando, conseguentemente, o emprego de um forma -
Tismo "tipo campo médio" para os graus de 1iberdsde cristalines

e assegurando inclusive a existéncia da prépriz trensigae(Z-3”

1)
Em 1971, Pincus(®) mostrou que, I temperatura nuta, a

cadeiz antiferromagnética uniforme & instavel.

En 1972, Beni e Pincus'®), wtitizando a teoria de Lan



dau, provaram que, se z fase ‘ordenada que se estabelece & dime~
rizada, entio a transicio & de segunda ordem.

Dando continuidade a este estudo, em 1974, Dubois e
carton{) demonstraram que a fase ordenads 3, de fato, dimeriza
da. Utilizando um modelo anisotrGpico intermediirio entre os mo
delos XY e de Ising, evidenciaram, 5 temperatura mula, um va-
lor critico de snisotropia: o modelo proximo ao XY apresenta uma
transiclo de fase estrutural (dimerizagio} e o outro comserva a
fase uniforme mesmo 3 temperatura nula, Este problema foi mais
unz vez enfocado por Tsa1lis‘€), que provow que um campo magns-
tico perpendicular ao plano XY, acrescentado ao modelo, modifi-
ca drasticamente & transicSo; foi sugerida a possibilidade de
existéncia de um tipo de transicio bastante interessante  pois
permite uma fase uniforme e ouwtra. comemsuravel ou nio com ©

parametre de rede, & classificads como: iinicz ou composta da sy

o de diferentes modos “"congelados® de vibragao.

Mermin e Wagner, através da aplicagho da desigualdade
de Bogoliubov, demonstraram & inexistdncia de magnetizagfo es -
pontinea ou magnetizacio de sub-rede para o modelo XY unidimen-
sional com interagdo de curto alcance, indicando portanto, au -
séncia de ferromagnetismo ou antiferromagnetismo, ¥ temperatura
diferente de zero. Um argumento termodinamico proposto por Lan-
dou e Lifshitz{14) corrobora 2 afirmagio acima, justificando-a

da seguinte maneira: se a ordem na cadeia de N 3tomos & inter -

rompida em "n® pontos, entZo o "custo® energtico & "n" unida -

des de energia, se as interagdes s3o 2 curta dist@ncia, enquan-
to que o "ganho" em entropia & da ordem de nlog{N/n). Assim ,
para N >> 1 e a gualquer temperatura finita, a  energja livre

U-TS & minimizada para © >> 1.
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A respeito dos eristais passiveis de sofrerem transi-
cio de fase, tem-se a esclarecer que aqui serfo  considerados
apenss aqueles cujas propriedades magnétices sio dominantemente
unidimensionais, isto &, nos quais os momentos magnSticos este
jam fortemente acoplados em cadeias linezres magneticamente bem
isoladas umss das owtres(12). A1Em disso, as cedeias devem es-
tar sujeitas s un campo fondnico tridimensionat(1l12Z)

Como serd de largo emprege, neste e em alguns capity
10s subsequentes, um parametro de “exchange” funcdo dz separaclo
nédia_entre os itomos da rede, faz-se mecessirio uma mengio 2
ta1 modelo, ou seja, o modelo de Domb & ums dimensio,como qual

& encerrade o &ssunto @ ser abordado neste capitulo,

1.2 - CARACTERISTICAS DA REDE CRISTALINA

1.2.1 - Rede Uniforme

A cada um dentre os N sTtios de ume cadefa linear ci-
¢lica estd associado um Ztomo com spin 1/2 interaginde magneti-
camente (modelo XY} e elasticamente com seus dois primeiros vi-
210hos. Escolhe-se a unidade para pardmetro eristalino da rede
de referéncia; sendo 2ssim, as distdncias s3o reduzidas e adi -
mensionais.

Sendo x5 2 elongagdo Tongitwdinal do  j-Esimo Ftomo

com respeito & rede de referéncia, tem-se:

%y v ug 4 fxgeug) (3 = 1a2auessk)



onde vy T x> = iv e <-.o» = valor médio térmico; v & 2 di-

Jatagio da rede que serd desprezada meste trabalho.

1.2.2 - Rede Dimerizada

para ¢ niimero de Ftomos contidos em ca

Designa-se *
dz cElula elementar as quais totalizam N; Ks &, portanto, o naii-
pero global de teis Stomos. As c&lulas elementares di-se o Tndi
e § (3 = T2,...,M) e o Tndice o para cada familia de Ftomes
(¢ = 1,2,...5). Cada sitio &, entdo, identificado pele par
L1 e (1LE31) = (1,1).

(@,3}. Por convencdo: {s+1,§) =
A elongacdo Tongitudinal xf do (e,3)-&ino  Gtomo &

(3= 1,200 ¢ = 1,2,...,8)  (l.2.2.1)

E >1)s+q] v

parametro de ordem estrutural

v = dilatagio da rede, considerada nula.

Esquematicamente, tem-se:
m2np =0

np =y =n>0

Fig. 1.2.2.1 - Representn;au estitica da rede_cristalina tom dois tomos por
Zlula (s=2): a) rede de referincia; b) rede com ordem estru~

tural (amu—,xa;ao) .
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1.2.3 - Ordem Estrutural

Una rede uniforme (caracterizads por s = 1) & dita s-
-merizada quando swa c&lule elementar possuir *s* {s 7 1) fto -
mos. K esta ordem estrutural, associa-se o conjunto de pardme -
tros n . salientando-se que a invaridncia do baricentro impoe

que:

s

I n, =0
w1 ¢

porgue, por hipStese, todos os dtomos sdo portadores de jgual
massa.
Descreve-se & ordem estrutural estabelecida através de uma onda

estitica caracterizade por (s-1) graus de liberdade e comprimen

to de onda “s". Em particular, para s < 3, 2 forma de tal onda
€ senoidal (dois graus de 1iberdade — intensidade e fase), embo
ra nio sej2 este o tipo de onda para o caso geral'®). A ordem
estrutural & denotada por:

ng = mocos (B a+ 9) (e =1,2,...,5) (1.2.3.2)

sendo n e & nimeros reais determinando respectivamente a inten-
sidade e fase do parimetro de ordem.

[ importante ressaltar que 2 interpretagdo gque serd dada 3 s-mg
rizagio, € a do “congelamento” do modo de vibragio vinculado a0
vetor de onda q = 27/s na fase desordenada (unjforme). Na i
gura 1.2.3.2 pode ser visto um exemplo tipico de ordem estrutu-

ral.
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Fig. 1.2.3.2 - Exemplo de
orden estrutural (repre ~
sentacho transversal de

uma elongagao longitudi -
nal): dimerizagao (s = 2,
g7, n>0, $=T).

.3 - S-MERIZAGKO

1.3.1 - Hemiltoniano Magnético

Considere um cristal cuja célula primitiva & constity
ida de "s* spins 1/Z sujeitos a um acoplamento magnético XY en-

tre os primefros vizinhos. Seu Hemiltoniano pode ser escrito cp

s 3
B né] J‘E‘S) 521 (SZ-J‘ s:+1,i * si.j 5:;41_1) (1.3.1.3)

onde 35 & 2 integral de “exchange".
Desprezar-se- as flutuacdes das elongagpes cristalinas em tor-
no dos seus valores médios. Consequentemente a eq. {1.2.2.1)

transformar-se-2 em:

x?ﬁ'u? ¥ox (1.32.1.8)

A integral de “exchange® & suposta depender da distzncia entre
spins; sua expansio com respeite Zs elongacbes serd feita ma

aproximagio linear, ou seja:

o+l

als) = a(xg"‘-x‘j’) = auf ) o 3e) + 1oy dtl-ug) =

3
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JE + (¥ -y :| vy¥, (1.3.1.5)

onde

3z38(0) , I =I0) e v=a72

1.3.2 - Instsbilidade da Cadeia Linear Antiferromagné

tica (T = 0) *

Durante o processe de magnetizagdo, pcorre uma peque-
na mudanga na estrutura da rede magnética; ela se deforma espon
taneamente. Este fendmeno & conhecide como magnetostricdo,cujos
mecanismos responsiveis pele sua exist@ncia s3o os acoplamentos
anisotropicos entre os Ztomos magnfticos. A distorgao provocz o
aperecimento de duas sub-redes. A uma dimensfo, uma delas & for
mada por Ftomos que ocupam os sTtios pares e a outra os sitios
impares, sendo que esta se deslocz em relagzo aquela, ou vice
versa, provocando uma transigcio de fase estrutura) do tipo *dis
placiva".

Para mostrar a instabilidade da cadeia iinear antifer
romagn&tica, Pincus considerow que 2 cadeia alternada & obtida
2 partir do sistema uniforme, que se deforma espontaneamente.As
symiv yma dependéncia linear para a integral de "exchange® ne

amplitude de distorgdc n, tal que:
9y = 9(1+e) e J, = 31-¢)

onde ¢ = vn, conforme as eqs. {1.2.3.1) e {1.3.1.5).
0 Hamiltoniano XY para 2 cadeia antiferromognStica

timerizada & o sequinte:
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N N-1
x X y y X X Y ¥
To = 9 (L0S201524 * 52005200 * 92 (1 02450 * S24%24a0)

iz

{1.3.2.6)
Jj e Jp sBo, respectivamente, as integrais de “exchange™ entre
sTtios impar-par ¢ par-impar, sendo 2N ¢ nimero total de spins

na cadeia (N =).

A transformagao J9] :

1

i 11
+_ X ey ot $ . B
S201 = S2i0%15401 = 2in “"E‘(JZ] IR SRR

- a1 N
t X ey |t oot +
521 = S2*% = g5 & "i(JZ.‘ 225%25 * JE] 223-1%24-

1

para os operadores férmions (a, nf) nos sitios Tmpares e pares,

converte 2 eq. (1.3.6) em:

J 3 3, K-1
1 t + 2 t t
L SR TN i WL TR g IR

1.3.2.7)
A cFiula elementar contEm dois spins (s = 2).
A transformagio de Fourjer:
1 125k
e =— Ie 2,1
LI 3 23
(T <kl {1.3.2.8)
\ i{2341)k Z 2
tp=— Je

2
) 2§41

modifica a eq. (1.3.2.7), em funcdo dos novos operadores féermi-

ons €, e Cp, para:

go ] E(k)ck"c'k NN ck:[ (1.3.2.9)
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k) =3 qay TR ey, iy

0s vetores de onda “k" sdo determinados por condigoes periddi -
cas de contorno, k = 2m1/2N, sendo £ um niimero inteiro.

A dfagonalizacdo do Hamiltoniano (eq. {1.3.2.9)) Eefe
tuado, resultando como fungio dos novos operadores férmions oy

e By, 2 seguinte expressio :

L) P ety - oty (1.3.2.10)

cnde

my = 3(K)

0 estade fundamental & a completz ocupagho dos estados ¢ e ocu-

pacdo nula dos estados B, sendo a suz epergia dada por:

N
B - ] BT - - {;J [atk)tek = - X qa e0,3606%)
" (1.3.2.71}
onde E(3%) & 2 integral elitica e

‘a2 2
3 =2 31\12/(.!14.)2)

Incluindo a energia elidstica de distorg3o, 2 energia
do estado fundamental da cadeia dimerizade, 3 temperatura nmla,

torna-se:
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¥ = - {2/2}0IE(¢2) + Nen?

onde 42 = 1-cZ ¢ € & uma constante eTistica.

No regime de frace acoplamento (& << 1}, a minimiza -
¢io de U(n) com respeitd a n, permite explicitar a instabilida-
de da cadeia linear uniforme antiferromagnStica com respeito a
una distorgio da rede que dimeriza a cedeia. 0 valor do parime-
tro de ordem que torna a emergia livre minima & dado pela ex -

pressio:

e = exp (-uC/Iv) {1.3.2.12)

1.3.3 - Ordem da Trensigdo

Com o objetive de obter a ordem da transicio referi-
da no Ttem 1.3.2, Beni e Pincus acrescentaram uma dependéncia

d2 temperatura na energia média da cadeia dimerizada:

U< s 113 (5 -0) s He? (1.3.303)

onde

£ - ~./ E + exp(:&)d(k)l)]

sio os nimeros de ocupacdo dos estados B e oy, respectivamen -
te. &= 1/k,T.
A energia Vivre do sistema pode ser avaliada de manei

ra exata, segundo expressio abaixo:
F=-2/8 E n Ecosh(sw(knn)] + Nen? (1.3.3.12)

cuja minimizagio com respeito a m, a T fixa, apresents a seguin
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te equagdo transcendental:

1
20172
A= Jo ﬁ—(;ﬂg—’}r th Esg(e,e):l (1.3.3.15)

onde:

ale,e) = E2(1-e2) + 52]”2

v e 5 B2

Calculos explicitos de e(T) (eq. (1.3.3,15)) foram re
alizados numericamente parz &§ << 1 e o5 resultados colocados na
fig. 1.3.3.3.

€

o0

0.00 0.02 004 0.06 0.08 T, T

Pig. 1.3.3.3 - encia de £ ional 3 di 20} Tom a

Constata-se, através do grifico da fig. 1.3.3.3,2 exis
téncia de uma transigdo de fase de segunda ordem conceituada na
teoriz de Landau. M uma separacio nitfda entre dois regimes :
sbaixo de uma temperaturs critica T , a rede estZ completamente
ordenada (dimerizada) e acims de T, desordenads. Em decorrén -
cia da ordem estabelectda, surge um "gap" no espectro das exci-
tagdes.

Dubois e Carton se interessaram em comprovar matemati
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camente a existEnciaz da transigdo e verificar 2 sua ordem.
Inicialmente escreveram o Hamiltoniano magnético da

cadeia dimerizada como:

N-1 N-)
X gx vy 1. X ox Lo o )
e od L [SZiszm * Suszm] 9 {ZIISZi—ISZi*SZ{—ISZi]

-9 [Sguqsﬁ + 532/"_15%] (1.3.3.16)

Assumiram, por ser conveniente para o cilculo de quantidades f3

sicas interessantes, que a cadeis & ciclica.

AtravEs da transformacfo de Jordan e Wigner:

§=1
o Lno zs‘?] sj“ (1.3.337)
2 eq. (1.3.3.16) torna-se

4, N2

Ne
L ¥ + Ly ot
[ N {“ziazm*ﬂzmazi] =L {32\'—1325“2\‘ zm]"
+ oy 2, 4 ab 3 (1.3.3.18)
Z [Pen-1%e * fo%2n-1 B

28-1

onde o operador P = ‘I (25,%) '€ uma constante do movimento to
ie0

mando os valores #1.

Para cada sub-espago propric de P associado so valor

priprio 7 = 21, pode-se escrever o Hamiltoniano da seguinte me-
neira: .
d, K=V, J. 13
e.22 + + | + + ]
[ 3 izo[az"aﬁn“znﬂn) = (Fsrmzsreditain j

{1.3.3.19)
com gy = - Tag -
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Assim, utilizando a transformagio de Fourier, eq. (1.3.2.8), Dy
bois e Carton reobtiveram 2 eq. {1.3.2.9) onde para £ inteiro ,

"k* tem a seguinte forma:

k = 2uL/2N . para 1= -1 .
(1.2.3.20)
k = m{2141)/28 para 1 = 1
A diagonalizagso dz eq. (1.3.3.19) em termos dos operadores fér
mions @, e B, definidos na eq. (1.3.2.10), permite escrever a

eq. (1.3.3.19) como expresso na eq. (1.3.2.10).

Define-se:
B9 .
R e (1.3.3.21)

e reescreve-se 2 eq. (1.3.2.11), ou seja, & emergiz do estado
fundamental para a cadeia dimerizada como:
=2
-2N9,

£ - - z 5t =t | /z(coszk + b2sen?)/2 gk (1.3.3.22)
-n

onde e, = [3(k)| (visFo tipo “particula-buraco"{2)y,

0 espectro das excitagdes elementares para s = 2 % da

do por:

g = 2 Pk =2 3y (cos?k 4 bZsen®) /2 (103329

e cuja representagfo gréfica & mostrada na fig. 1.3.3.4.
© desenvolvimento em “b" da integral elftice, eq.
(1.3.3.22), fornece:

g Moy {D + b272 (log 4/b-172) + ]} (1.3.3.24)
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Pig, 1.3.3.4 - Espectro de energis correspondente a uma dimerizagdo, para
b= 0.1,

0 desenvolvimento em "b" do integral elftica eq. (1.3.3.22).for
nece:

£y = - 29, v« 622 (10g /b - 1723]+ 1.3.3.2¢

0 = = 90 og ... (0.3.3.28)

Sendo n o deslocamento midio relativo das sub-redes par e Tm-

par, as expressdes egs. (1.2.2.1) e {1.3.1.4) permitem escrever

LR PRI (1.3.3.25)

0 acoplamento de "exchange® entre spins da rede, em primeira

aproximagso, conforme eq. (1.3.1.5) &

3y - 3y = 2 (1.3.3.26)
onde A T dv.
Acrescentando-se 3 eq. (1.3.3.23) um termo de energia

2

el2stica da rede 2NCn“, obt@m-se como energia livre do sistems

por particula, a T nula:

F, J, a2 43
1%:-—1‘r’+n2|'2-ﬁ3 [mg - 1/2)} (1.3.3.27)
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A presenga do termo log predominante sobre o termo
elistico em n? (n > D), assegura que, § temperatura nula, a ca-
deia dimerizada (n # 0) F sempre mafs estivel que a cadeia uni
forme. Este resultzdo ji fora obtide por Pincus pera 2 cadeia
antiferromagnétics (eq. (1.3.2.12)), porém se estende também @
cadeias ferromagn8ticas, peis os sinais de J; e J, 530 irrele-
vantes para guaiquer anilise da expressdo eq. (1.3.3.27).

No 1imite N = =, 2 distingdo entre os vetores k { eq.
(1.3.3.20}) n3o infivencia es propriedades termodinimicas  do

sistema.Suz fungio de particdo &

- " -Be Bt 2
Z=treﬁﬂ=£(loe K31+ e k)-x{[?:h(s:klz)]
onte ¢ = +13(K)| (1.3.3.28)

Portanto a energia livre por particula &

/2 ) 2
ﬁ"bwpﬁIlw%Efuﬁu%%Jdﬂh+#
0 i

(1.3.3.29)

A minimizagdo da eq. {1.3.3.29) com respeito 20 pari-
metro de ordem permite calcular a temperatura critica,dz seguin
te mameira;:

Inicfaimente, calcula-se:

. .
2
ﬁ:—drz -cC- ?{T[ thisey V 1-07 Y (1.3.3.30)
aw’| o 0 iy

com:

u = cosk e

8372 {1.3.3.31}
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A anflise da integral:

1
1) = [ thisu) V 1-u7 dusu
]

nos seus limites assintBticos:

T+® ou &~ 0= I(T) 8n/4 >0

T 0 ou 6w I(T)vind~=

“legitima 2 afirmagzo de que existe sempre ums  temperatura de

transicdo definida por

¢ “0 w2 1T (1.3.3.32)

Segundo a teoria de Landav, pode-se escrever a ener -

gia 1ivre dtravEs do desenvolvimento realizade a seguir:

F(n.T) = A(T) + ¢(Tin? + D(T)n? + ... (1.3.3.33)

A transicdo & de segunda ordem, pois o coeficiente D(T) & posi~

tivo:
1.d dF
p(7y = 34, (4 .
z dn’ dn’ ) n=0
1
4 32
S = ey E/z sh{2éu)-su]du > 0
4“03 L v ch® (su) { =

(1.3.3.34)

conforme j& fora obtido por Beni e Pincus (eq. (1.3.3.15). 0 pz

rimetro de ordem como fungin da temperatura & expresso por:
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2
nH0 ey [ 1 - ] para T<1

- Existéncia da Transigdo

A deformagio mais geral da cadeia uniforme & caracte-

rizada pelo conjunto {x;}, onde x, & a-abcissa do spin
5 it 4

com
respeito & suz posigio media, ou melhor, pelas componentes de
Fourfer X . Tal deformagio estd expresss no Hamiltonisno equa-
cfe (1.3.1.3). K uma temperatura T_, surge espontaneamente ume
componente Zq para o vetor de onda "g", na fronteira da primei-
ra zona de Brillouin; o exemplo em guestio se refere ao  vetor

de onda de modo que se "congela” correspondente a uma dimeriza

¢do.

Reescrevendo-se 2 eq. (1.3.1.3) como:
L X X Yo ¥
o= - g 95 {5y7s5ky + s785%y) {1.3.3.35)

Utilizando as transformaces de dordan e Wigner (eq.(1.3.3.17))

e de Fourier (eq. (1.3.2.8)}, obtém-se as equagbes abaixo

B = -

B)
=

;. ot t
Toj g+ ojasy)
(1.3.3.36)
1 5 ik i(g-k 1
nm=-zgaqg E + o8 )]bkbbq

onde
Jo= kT elsiy (-t <q <7}
9" 2N ¢ =
e s
1 ikj
b, = — e a.
ko m § 3
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sio operaderes férmions.

Com a finzlidade de encontrar o vetor de onda "q* do
modo que se “congela" quando o ctristal sofre a transicio de fa-
se, Dubois e Carton wsaram um tratamento perturbative com respei
to 3 rede uniforme (a qual corresponde ao caso ‘limite do  modo

“congelado® de vetor de onda nulo). 0 Hamiltoniano & entdo:

AR A0
onde:

£,{0) = 2 e (0 b,

N (1.3.3.37}

e

representa o Hamiltonianc da cadeia uniforme.

19 . cosk

V=2 q;o-sq ! E"“ + e”‘t"‘)]b;‘bk_q (1.3.3.38)

traduz a deformecdo (pequenz) da cadeis uniforme. A expansio

de 3y em primeira ordem, conforme 2 eq. (1.3.1.5), &:
I = 0-d (x4 - xq)

3,=-a (el ¥, oeara g £ 0 (1.3.3.39)
com:

(1.3.3.40)

Aeq. (1.3.3.38) com

- 25 Riky, ek
kg = 172 Jq[e + e :[
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escrita sob 2 forma:

V-3
s

M (1.3.3.41)

identifica a deformagio da rede com um campo externo agindo so-
bre os férmions{Z),

A enmergia livre magndtica:

F

~B(By+V)
R -8Ry _ 1 )
» g 1og (tr e ) o - 1yog tre ,

serd desenvolvids em 2% ordem em V {ordem mats baixa nio nela),
se £{0 % 2 energia Vivre magnétics da cadeis uniforme, a dife-

renga aF, = FoF(0), sequndo abrikosov(1E), & gaga por:
w = FnFa

AF = - %lu <> (1.3.3.:42)

onde 5 & analoga a matriz-S da teoria de campos e & representa-
da por: '

8

exp {. L ﬁimraﬁo (€3] dT} 3T =it (1.3.3.43)

prova-se(18) que.

<S> e exp (T + Ty + ...) (1.3.3.44)

onde

.30 - _
= A5 J dtyeadry d-r[”intera;:io("'l)‘ intera;io('n)]>cunexos
(1.3.3.45)

onde T, & o operador cronolsgico.
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Portanto, a eg. (1.3.3.42) transforma-se em:

1 1
BF = - g (T # Ty + ear) = - g (45> onexo -1) {1.3.3.46)

Segundo a.eq. {1.3.3.45):

8
=] dr <higpln)e
0
com: b
a = 3
By = YT = Mg bt (1) by_gln
e T Y T B 8T () beg()
Portanto:
8
+
oo b dr Mg <d T (1) by (1)5g = O
1 L k,g;o kg ~Pk k-g{1)%0

(0 termo nos parénteses & nuie pora g £ 0)
.8 B
1 [ + +
-3 kgk' s [ by (1908 g (T 3008 (1)
9.9"
Meghygqr @138T, {1.3.3.47)

Pelo teorems de Wick, 0s diagramas conexes sdo:

<byT (eydby g (r1 0, (xpdbpgr (1030

LIS I C LI R LA L T P L
BRI CHTIRY I I L CS L NINC IR IR

Substituindo os diagramas conexos (com contribuigdo nio nula )
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2 eq. (1.3.3.47), tem-se:

2 8
1 0 0
| Y Aggh dr | oart g%k, 1)l (k-qut-nt
2772 Ly Mateeqia Jo L o ke )
(1.3.3.48)
onde
Pttty = bt (1) Byle )
Como:
Agaqrmd = By g
o ) i (1-1')
IRCIRSSIEE S N 6%(k-q,0,)
H
n
Tem-se:
B 3 B N N
e -0 P ilw,-w jt
T - g j dre O® gt e MM
28° kg o

w0l
0 0
9 (k-g,u,)9 (k,tp4)

Como w, = {2n+1}n/B para os fermions:

3
f o -w )
J gre " M- g s(nent)
o
resultando:
2 0
r,-- 1/zkzq Ihig)? o (ka5 (K, 0,) (1.3.3.49)

mn

Assim, a primeira contribuigie nZo nula par: a energia livre &
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representads peto diagrama (Fig. 1.3.3.5):

A
K
9 FPig. 1.3.3.5 ~ Diagrams corresponden
Kw te 3 primeira contribui-
K-quw gho (22 ordem) nio nula para a ener—
gia livre.
>
/\Kq

substituindo  |nyq1%=22%(1-cos q)eos?(k-a/2) nz eq.
(1.3.3.49), obtEm-se para a energia livre magnética a sequinte

express3o:

2 2
[0 BN SO I cos
L T ! kgm" fugde

(1.3.3.50)
A contribuigio eldstica para 2 energia livre &:

F. = Fi8) ;

o= FS = f{0 s ane E (1-cos q)I;q[?

{x 3 =
, Bgnxp)

{1.3.3.51)

onde FI®) & a energia eldstica ¢a rede de referfncis.
Calculadas as quantidades referentes s energias 1i-

vres magntica e elstica, pode-se agors escrever a energia 1i-

vre total:
2 s g2
Feofy+ W 7 (1-cos a)fank - l(s.q):[ 15,1 (1.3.3.52)
470
onde:

Fo = energia livre total da cadeia uniforme

K = oot
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cos” (k-q/2
L], et
CS [ESEE R LT O

Dividindo-se a eq. (1.3.3.52) por 2MJ, obt&m-se a ener

£(8,9)

wle

gfa livre reduzida(®);

£al0) 42 qgo (1-cos q)E( - l(t,a)] |

onde: B

O -l (=7 N S
T E L e )

comt =1/B) e R = /).
Designa-se 8y pare o valor do vetor de onda gue torna
L{t,q) mixima; a t fixa, o sistema & caracterizado pelos segein

tes regimes:
3) desordenado {uniforme), se K-2{t.qy} > 0;

b) comega 2 se ordenar, se K-L(t.qn) = 0. A ordem es-
trutural que estd se estabelecendo & aquela associ

2da a0 modo de vibragio de vetor qu;
<) ordenado , se K-z(t,qM) < 0.

Discusszo detathada da fung3o 2{t,q) se faz necessiria para 2
determinagdo do veter de onda do modo que se congela, consequen
temente permitindo a demonstracio matemitica de que o  sistema
resimente se dimeriza,

Transformando

g, >0 e u{»l/hjdn .
nﬂ
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2 eg. (1.2.3.53) & substituida por:

- 2.
{t.a) = 3% B fos (k:0/2 } GRA(D.:k)GRA(ﬂ.Ek.q)[% th(n/zti]dn
(1.3.3.58)

Designa-se

1.3.3.6.

o contorno no plano complexo mostrado na Figura

b)

Fig. 1.3.3.6 - Contorno "c" (a} antes e (b} depois da deformagao. A fungio
de Green C*(N) apresenta singularidades somente para o ei

%0 fmaginirie nule,

Depois da deformacio do contorno ¢ de {a), a integral equagio
(1.3.3.54) & subdividida em trés partes, duas das quais se anu-

lam para contornos (¢ e ¢') no Vimite infinitos 2(t,q) ffca

por conseguinte, reduzida a:
.

. -
R R J {sk(n.sk)e"(p.sk_q)

- [ék(n.sk)sk(n.:k_qi]’} 1 th (asztyn

pois &R = (6h)*.
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2, - ~
Kt.a)= o I cos {i-a/2) l m[ak(n,ck)sk(n,:k_q]tn (a/2t)de

12t) - thic,__/2t)]
s { cos?(k-q/2) M——lj (1.3.3.55)

A soma em "k fornece(8):
1 g 2 y
R dk_cos?(k-q/2 R
H0) = g5 5enarz J sl Eh(ﬁk-q/“) "‘(Sk/“)]
\1

(1.3.3.56)

Fazendo k' = k-q/2, ten-se:

1-a/2 B
1 . K
£(t.0) = 7 sengy J " L e [”‘ [ ]
veq
- th [ ] (1.3.3.57)

Esta integral & equivalente 7 representada na  eq.

{1.3.3.56). 0 integrando & o mesmo para ambas e prova-se que:
m-g/2 L
J ’ J
-m-qf2 -

MEn disso, como o integrande & pir em k, pode-se escrever:

-
2
L1 cos?k [T, (. cos(ksas2)} _
Ht.9) = grsera7z J dk ~sénk E"[ <3 ]
0 (1.3.3.58)

“th [-cos%t-alz)]]
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Como exemplo, considere um caso particular e simples que consis

te em observar o comportamento da eq. {1.3.3.58) para a tempers
tura nula:

5/2+q/2
20.a) = 1 ax gos? rgth(seng/?)
»4) = o seng/Z B EEE‘I
© date-qr2

(1.3.7.59)

cuja representagio grafica € apresentada na Fig. 1.3.3.7

I(O.q)

Fig. 1.3.3.7 - Fungdo 2{t,q)

para t=0, eom

valor maximo em q = 7.

Da eq. (1.3.3.56) extrai-
[o]

T Q  -se uma informagio sobre

os comportamentos assintdticos da fungdo 2(t,x} nos Timites

t+0 e t> «, mostrados graficamente na Fig. 1.3.3.8.

1(:,m N
AN

Log T

Fig. 1.3,3.8 - Fungzo 2(t;1).
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Segundo a teoria de landab, 2 1inhe de transigio de 22 ordem &

determinada pets equagio?

L[t,qM(t)} -k (1.3.3.60)

Observa-se que, no grifico da Fig. 1.3.3.6, existe uma tempera-
tura tal que » eq. (1.3.3.60) & satisfeita para t = t, € Gy =v3
quando ¢ decresce, o primeiro coeficiente (K-£{t.g)) de |;q|2
{eq. (1.3.3.53)) que se anula corresponde ao valor q = m, signi
ficando que o sistema, de fate, se dimercia.

— Calculo de t_ supondo:

-2k

i) }Btc«x=, tene

is 3
) kgt >> o ———s b w 1/16K

Graficamente:

¢ ~ 19 - variagio da tem

6k peratura criti-

ca com 2 constante eldstica har
nonica conhecendo-se os seus

L.zm( limites assintdticos.
o /k
1.4 - INFLUENCIA DE UMA ANISOTROPIA DE ACOPLAMENTO
X baix2 temperatura, o modelo XY & sempre instdvel

(eq. (1.3.3.27}). [ interessante inserir no modele um coeficien

te de anisotropia para analisar-se seu efeito sobre 2 instabilidade.
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Pesquisa-se um coeficiente {y )} {critico) de anisotropia limite
da instabilidade.”

A introducdo de um coeficiente de anisotropia y permi
te reescrever o Hamiltoniano para a cadeis dimerizads (equacio

(1.3.16)), como:

N-1
N X oX oy sf.sY R
2=y b E"'Y) 52152401 % 07Y) Szisnn:’

- x x - ¥ Y -
5L E”Y’Szi-lszi 0 Y)Szi-lszi]
-3 I_('l+v)5;“~.[53 + (1-7)55 455 . (1.4.61)

0 modelo XY fornece solugio exata pars quaiquer valor
de v'4}, 2 despeito de terem sido aqui considerados apemas ague
les valores contides no intervale -1 <y < 1, peis estuda-se um
modelo intermediirio entre o de Ising (y=1] e o XY isotrépico ,
buscando um va]or.cr‘hico de anisotropfa (v.}-

0 caso jy| > 1 serd retomado posteriormente, quando
entFo swa anZlise se fizer necessdria ros contextns dos capitu-
los subsequentes. Por erguanto, servira apenas para ilustrar os
espectros de enmergla (ver Figs. 1.4.10 e 1.4.11).

Utilizando-se a transformagio de dordan-Wigner equa -
cHo (1.3.3.17) e definindo Eyly)=z; + F,(y), tem-se:

3, K21 N
m=-f izo(a;i‘zm * 2pndy) -7 igl(‘;-)‘zs”;i’zi-l)
yo, N= 3 i s
Byn- 2 :‘El R R 12,“%-1%?*2#214’
(1.4.62)
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Utilizando a transformagio de Fourier (eg.{1.3.2.8) }
na eq. (1.4.62), obt&m-se:

- 172 [ A S E MISLINE e"")c;fck]
L Sik_, ik ik_y iyt ot
By = ZE Eaze SIS TN (PR g el ey ]
(1.4.63)
com:
i F »
epe Kouye ey €tk 372 (1) e TE
i¢n »
cpe Kaapre oy e h a2 R

obtém-se os espectros de energia como fungao do coeficiente de
anisotropia y:

e = - dy (1+yp) Y/ cos®e + (b” 2 enk
(1.4.68 )
= Jg (1-v6) / cos%k + (111[’)2 senZk
e
' +y
4 = arctg E cas} f.gk:[
. (1.4.65)

o = arctg E?’vb) tgk:[
A seguir faz-se a representacdo grifice (Figs. 1.2.10

e 1.4.11) da eq. {1.4.64) para os cascs: isotropico, anisotrépi

o no Timite "Ising” {y=1), um intermediirio dos anteriores e
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em G1timo caso para o qual y > 1. Consfdera-se as cadefas uni -
forme (b = 0) e dimerizads (partfcularizada para b = 0.10). Os
dados para a construgdo dos grafices estdo colocados nas Tabe -

Tas 1.4.1 e 1.4.2.

TABELA 1.4.1 - Valores numdricos das fungoes dadas pela eq. (1.4.64), pars

o caso uniforpe.

¥, » 0.00 Y, = 0.70 vy = 100 g = 2.00

~

/9 | el ti/dc £/ ci/JD :l‘('/.lc e/ | ep

0 -1.00 1.00 ~1.00 1.00 -1.0¢ 1.00 -1.00 1.00
/4| 0.1 on -0.87 0.87 -1.00 1.00 -1.58 1.58
#/3{ -0.50 | C.50 -0.79 0,79 -1.00 1.00  -1.80 1.80
l«IZ 0.00 § 0.00 -0.70 | 0.70 | -1.00 1.00 -2.00 2.00

TABELA 1,4.2 - Valores numérices das fungoes dadas pels eq. {1.4.68), para
a cadeia dimerizada.

Y, = 0.00 v, = 0.10 3 = 0.70 ' vy = 1.00 Y5 = 2.00 |

~

el | eptdn | g Leptdy | exrdp Lepsdy | es9p | eb/dp | k90 | =il

0} -1.00] 1.00 ] -1.01] 0.99 ] -1.07 } ¢.23 ] -1.00] 0.90 | -1.20| 0.80
#/4] -0.71{ 0.71 | -6.73§ 0.7 | -0.94} 0.78 | -1.10 | 0.9C | -1.71 [ 1.45
/3] 0.5 | 0.51 | -0.53{ 0.49 { -0.88¢ 0.70 | -1.70; C.90 | -1.91 | 1.69
#/2| -6.10 [ 0.10 | -0,20 | .00 -D.EG_—ILGO -1.10 | 0.90 { -2.10 I.SDJ

Algumas das informagBes tontidas mas eqs.(1.4.64) sio

agara evidenciadas. Pentre elas, destaca-se:
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3} €4/3, = 0 & autovalor de &, b e somente sb, se y = b = 0
epfdg = 0 ¢ autovalor de F, s& e somente 55, se b = y;

b) se b # 0 ou y # D, existe sempre um “gap” no espectro para k

= /23

d(sk/JD)/dP{k = 0, pots nos pontos extremos da zona de
* ernf2
Briitouin,’a velocidade de grupo & nula;

d) o "gap" do espectro de férmions & uma fungdo crescente do co

eficiente de anisotropia, a b fixo;

e) o caso uniforme anisotrSpico (b = 0: y # 0) & matematicamen-
te equivalente ao caso nio-uniforme isotrdpico (b # 0, y= 0}
Y e b tém papEis simétricos, tal que ef{b,v) = £j(v.b) e
eplbuy) = eflv,b).

E de fundemental importincia para a andlise dos resul
tados deste trabalho, ter-se sempre em mente que, para suz ob -
tengo, foi utilizada a hipStese de que a fase ordenada & dime-
rizada, conforme Hamilton{ano eq. (1.4.61), embora este fato
nfo tenha side nem provado nem justificado fisfcamente parz 'v#0
pelos autores que obtfveram a eq. {1.4.64).

Atravds da transformaciol):

-14/2 i/2
o =2 E ety - K el - ck)]

. (1.4.86)

14272 i4p/2
v =172 E Koot a gy - e KT T, 4 ck)]
diagonaliza~se a eg. (1.4.63), onde v e v sdo gperadores fer-

mions. Obt&m-s

B

12§ lef - ) - Tef ZiZ, 4+ DTN (1.2.67)
k
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+

onde 257, =1 - uiw,, pere uma descrigio tipo “buraco"4).

A energie do estado ‘fundaments] &:

=3 ] e ) (1.4.58)

Wo limite N ~ =, o somatdrio na eq. {1.4.68) & substituido por
wn fntegral, e 2 eq. (1.4.68) por:

/2
N
£ - Bay I {E’I«wb)(l-dz senzk}‘/z +
0
2 g 2
N E]-yb)('l-d‘ sen k):l a (1.4.69)
con:
2 bay 2
a1 it
2 21 - by g2
AR
0 desenvolvimento "tipo Landau", da eq.(1.4.69)  em
potencias de n (b = b(n) = n}, permite escrever a energia livre
por particula, @ fempenatuna mula, como:

o _ Fo*fersstica
" N

(1.4.70)

Ep/2N{n = 0) cresce suavemente entre os casos limites:

=Ry

(n=0) =-d/1 : ceso isotripice (y = 0)

(n<0)=-9g/2 : <&asoIsing (y=1).

R

A fungZo L{y) apresenta os comportamentos,assintdti-
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cos ma vizinhanga de ¥y = 0 (modelo XY} e de y = 1 (modelo de

Ising) que constam da Fig. 1.4.12.

!

Liph \ ~5log ¥

Fig. 1.4,12 - Fung3o L(Y)
=0

0 1imite assintGtico de

~1-5%s
o 1 6

. por Dubois e Carton &

C{y) para y » 1 obtido

(1 - v%)/2, porEm o resultado que consta na Fig. 1.4.12 & que
estd em completa concordincia com os resultados numricos ( ver
tapitule 111).

Através da amilise da eq. (1.4.70), conclui-se.que o
mode16 de Ising & sempre estivel e o XY isotrdpico sempre instd
vel. Portanto existe, no intervalo [20,17, um coeficiente de

anisotropia limite da instabilidade (yL) definido por:

)
"

= Ly a1, (1.4.73)
ou

K= L{y} (1.4.74)

E interessante observar que na eq. (1.4.70), Fg & sem
pre analitica em n para y # 0. Para y » 0, L{y) » =, invalidan-
do consequentemente a expansio da energia Tivre {eq.{1.4.70})) ;

neste caso, € necessirio substitui-1a pela eq. (1.3.3.27).

1.5 - INFLUENCIA DO CAMPO MAGNETICO EXTERNQ SOBRE A TRANSICAO

Neste contexto, & interessante analisar-se a influgn-
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cia do campo magnético sobre a transi¢io de fase em questdo; es
te estudo realizado por Tsallis(8) serd assunto a ser tratado
como sequéncia natura) dos anteriores.

K eq. (1.3.1.3) adicionz-se un termo devido 3 presen-
¢a de um canpo magnftico externo atuando sobre o sistema de fEr

mions, ao longo do eixo-Z.

H L3 s X
- - (s) X g Y oY -
B b % JZ] (5a,3%41,3%%0,3%e,37 ~ W L) 52, Sa.3

(1.5.75)

onde H &, por convengdo, positivo e 1 & o momento magn€tico de
cada spin. Por hipstese, J > 0 & 1> 0.

Utilizando-se a transformagio de Jordan-Wigner eq.(1.3.3.17) e
definindo-se h = uM/2, a eq. (1.5.75) & modificada para:

- o 8 + *
RN st gk Beitorns * tangtas)

3 } o
+ a’ :a
am) gm1 eedTend

{1.5.76)

Para a diagonalizagie do Hamiltoniano (eq.{).5.76),re
pete-se o procedimento realizado na sec3o 1.3.2. 0 Hamiltoniane
resultante, cujos autovalores sio agora fungSes do campo magné-
tico, € expresso em termos dos cperadores férmions o) e 8.

Para § = 1:

g =h - 3 cosk {-n <k <7 {1.5.77)

Para S = 2:
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Discussio analitica e numErica da eq. {1.5.80) & rea-
lizada por Tsal114s{8) pare aiguns casos de interesse, variando-
-se h e t. Outrossim, o Unico caso a ser tratado aqui estd re -

presentado no grifico da Fig. 1.5.13.

t=0 e S<hen
/2+hrcosh
2(0,haq) = 1 dk cos2k -
2MQ) = o senarz senk
|-a/2+Arcosh]

1 %q_/{ argth (&:‘;K) V102 ] se q <2 Arcosh
; /1AE

1 sz argth, (s_e;l|q7h?) -V 1-h7] se. q > 2 Arcosh

Graficamente:

Ltongr

[ SOy

q ez2hre cosh
iy

Fig. 1.5.13 ~ Fungfio 2(t,h,q) parat = 0 e 0 <h <

Observa=se gque existe ums divergénciz de 2{0,h,q) pa-

ra g = 2 Arcosh sendo portanto este o valor de qy no Tlimite
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K+ @, Para h = 0, reobtem-se Qy = 7 conforme gr3fico da Figu-
ra 1.3.3.7.

Para diferentes valores de K, pode-se tragar, no espz
go h-t, linhas de transicio de fase, determinadas pela resolu-

¢3o da equagao:

l[t,h,qM(t,h)] = K {1.5.81)

0 estudo destas linhas fof realizado recentemente{ll).  Serio
mostradas aquj, apenas seus comportamentos qualitativos (Figura
1.5.14).

h{ .
K crescente
(qM?O)i
(n=0)
nto n ,
o (qM (@M t

Fig. 1.5.14 - Linhas de transicio, com variagoes de K. As flechas indicam
sentido crescente de q de 0 & 1.

‘Como fungio de h e K, qualguer vetor de onda q — mes-
mo aqueles incomensuriveis com a rede, poderd ter um modo asso-
ciado que se "congela® quando o sistema se ordena.

Sobre as ifmhas de transigio, as flechas indicam sen-
tido crescente do valor do vetor de onda de q = 0 a q = m. Para

ho=0 = Qy = ®, OU sejz o sistema estd dimerizado.
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1.6 - JUSTIFICATIVA DA AUSENCIA DE ORDEM MAGNETICA, A UMA DIMEX
SKO

A ume cadeia linear com interacio de “exchange® de cur
to alcance entre "spins*, nio & pernitido apresentar ordem mag-
"Etica i temperatura finita T, segundo o teorema de Mermier o

vagner(l), traduzido matematicamente (2 uma dimensdo) por:

hw 0
iszl « CONSTANTE 1hl'|/3

i (1.6.82)

1 dimens¥o

onde S; pode ser considerada a magnetizagio por particula em um
campo uniferme h, ow a diferenca des magnetizacées por particu-
Te, dos duas sub-redes (caso antiferromagnitico) em um campo de
srandeza h e de sinal oposto para as sub-redes ("staggered”).
teorema & aplicavel para o modelo de Heisemberg a restrito a
" transicpes de fase identificadas pela auséncia de magnetizagso
espontdnes ou de sub-rede. Ele nio exclui a  possibilidade de
existdncia de outros tipos de transigio. Por exemplo, um estado
©om Sg = Os mas (35;/dh) = @ para h > 0 (T # 0), ndo & inconsis
tente com a eq. {1.6,523{18-19-20-21)

Quande um ferromagneto Ising sofre uma tramsigio de
fase ele tem spenas dois estados ordenados — um com magnetiza -
30 positiva e outro com magnetizacio negativa. Embora o Hamil-
tonfano sefa invariante sob inversio de spins, um estado parti-
cular ordenado nio o &, e por isso, costuma-se dizer que a trap
s¢30 de fase resulta nume "simetria ldiseretal quebnada®. Exis
tem, outrossim, iniimeros sistemas nos quais o estado  ordenado

"quebra” uma simetria continua do Hamiltoniano. Por exemplo :
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no ferromagneto Heisemberg, o Hamiltoniano & invariante sob ro-
tagbes tridimensionais mo espage dos spins {o Hamiltoniano XY &
invariante sob rotagfes bidimensfonais), enquanto que a magneti

2a¢io espontdnea em um estado ordenado pode “apontar” em uma di

recio particular no espago. Similarmente, hi ume variagio per

dica de densidade num salide cristalino, embora o Hamiltoniano
seja invariante sob todas as translacdes (e ndo  simplesmente
aquelas da rede de Bravais).

Argumentos intuftivos levaram 2 acreditar que siste -
mas do tipe descrito acima nos quais 2 ordem “rompe™ umz sdéme-
tria continua, nio podem exibir ordem de longo alcance em uma e
duas dimensGes para forgas de curto slcance. A desigualdade de
Bogoliubov proporcionow 2 Mermin e Wagner {1966) , atravds de
prova rigorosa, a constatacdo destes argumentos para o modelo

de Heisemberg{22),

1.7 - "MODELO DE DOMB", PARA & = 1

A eq. (1.3.1.5} representa uma expans3e }inear da in-
tegral de "exchange® em pot8ncias do espagamente médie entre oa
Ztomos da nede, hipbtese esta, essencial para 2 obtengio de al-
guns dos mais relevantes resultados presentes neste capTtulo.

0 modelo para ¢ gual o parametro de "exchange™ & su-
posto depender da distineia midia entre os itomos da rede @
denominado de Modele de Domb urnidimensional.

Rice (1954), Wheeler e Griffths {1968) analisaram de-
talhadamente a possibilidade de ocorréncia de calor especifico
(2 volume constante} infinito e conciuviram que um calor especi-
fico magnético divergente para uma rede incompressivel se torna

riz, em geral, uma transicio de primeira ordem numa rede com-
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pressivel. bomb (1956) mostrou que 'isto ocorre quande & discu-
tido o modelo de Ising com interagio de “exchange® entre spins
primeires vizinhos, com parimetro J dependente do volume da re
de. Aproximag@es do tipo campo médio aplicadas ac  modelo de
Ising, para 2s quais a temperatura critfca T, depende do volume
da rede, foram empregadas para explicar a transigio de primefira
ordem de alouns materjais magn&ticos {Beam e Rodbell 1962, Mat-
tis e Shuitz, 1963}(2723) Para o modelo de Ising, Domb colocou

s emergia livre sob 2 sequinte forma:

Fo=mon kT (3/KT)

onde J = 3(v) para uma rede compressivel.

Tem-se para a presszo:

g 2 e 8
=i (=50

(1.7.83)

Ee-t2 g (), =3 ¥

onde 3y/3T permanece finita no ponto de Curie.

0 calor especifico, a volume constante &:

2
o= (35, =0k (92 :—Tg

Se para este modelo, o calor especTfico pode ser infinito, en-

tio 22psat? sers isfinita no ponto de Curie. Também

2
28y = n a0 (&) 4on (32D
@, @ 00 lgndh

e como 3y/ov permanece finita no ponto de Curie, existe sempre
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vna regifo em sva vizinhanga (T3 T,) na qual o segundo  termo
% doninante (aP9/av? diverge em T.) e por isso (ap/avd; > O .
portanto (2%F/av2); < 0 (ou sejs F & cincava como fungdo de v).
Kesta regido 2 fase homogenes & inst3vel, a curva p-v & do tipo
Yan der Waals e o sistema divide-se em 2 fases. Assim a transj

¢io & de 12 ordem. Na Fig. 1.7.15, representa-se a energia 1i
vre de Helmholtz por unidade de volume f{p,T} como fungio de

0= 1/v, quando existe uma transicio de 12 orden(22),

1
€=y

Fig. 1.7.15 ~ Fungio £{p) quando existe uma transigio de fase de primeira or
dem. A regido plana '€ caracreristica desta ordem de transicdos
consequentemente existem miltiplas solugbes para 2  equagao
(1.7.83). (E interessante comparar-se tom as isotermas’de Van
‘e Waals).

Este & um exemplo tipico de uma transi¢3o magnetoter-
momecZnica: o calor especifico foi alte o suficiente para provg
car a instabilidade mecinica. Este modelo foi criticade princi-
palmente por excluir o efeito das flutuacGes locadis dos "espaga

mentos" dz rede sobre o parametro de "exchange".



EAPITULD 11

ENERGIA LIVRE COM ANISOTROPIA E TEMPERATURA FINITA

2.1 - INTRODUGAO

Fof mostrado {no CapTtulo 1) que, & temperaturna mule,
a cadefa 1inear de spins 1/2 com acoplamento ferromagnstico ou
antiferromagnEtico XY entre primeiros vizinhos com magnetostri-
¢io sofre uma transicdo de fase estrutural, evidenciada pela
instabilidade da cadeia uniforme frente a uma deformacio que a
separa em duas sub-redes. Esta instabilidade, ausente no modelo
de Ising, existe para um acoplamento XY anisotropico. No inter-
vale C <y < 1, definfu-se um coeficiente de anisotropia limi-
te desta instabilidade v, (T = 0). F dentro deste contextoque
se desenvolve este capitulo. A introdugZo de uma anisotropia
{cujo pardmetro pode ser inclusive superior 3 unidade, v > 1)
no Hamiltoniano de uma: cadeia linear dimerizada, permite avali-
ar os efeitos cawsados por sua presenca sobre os espectros das
excitagdes elementares e tambem, sebre a funcao de particio e
consequentemente sobre todas as propriedades termodinimicas do
sistema, a .tempenatunis finitas. Mafs especificemente, desenvol
ve-se a emergis livre em potdncias do pardmetro de ordem; calcy
J2-se analiticamente os coeficientes dos termos de segunda e
quarta ordens que, sob determinadas condicBes prescritas pela

teoria de Landau, fornecerdo os subsTdios tedricos necessirios,
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respectivamente, paraz a construcdo das Tinhas de transigiio ( as
quais separam as fases do sistema) e a posterior andlise da or-

dem da transigdo.

2.2 - MODELO

Este modelo que & essencialmente aquele descrito no
CapTtulo I, envolve a escolha de termos para a  energia livre
que representem as contribuicles dos “spins" e da rede do siste
ma total. Este @ composto de um arranjo linear de particulas
portadoras de spin 1/2 com acoplamento XY entre primeiros vizi-
nhos e interagac eldstica incluindo um termo anarmbnico. Sua
Qlicahi1idade B restrita a partculas que se deslocam de suas
posicdes de equilibrio spenas de tal maneira que as distancias
entre particulas adjacentes alternem-se ao longo ds cadeia uni-
dimensional, em outras palavras, a rastricdo impde que, se 2
cadeia puder se ordenar, gque o faga através de uma dimerizacdo.
Esta transigdo, denominada de “spin-Pecenfs a campe magnetico
nule", & uma dimerizagdo progressiva em materiafs magnéticos qua
se-unidimensionais. Para T > T, o sistema & descrito como um
conjuntp de cadeias uniformes 1-D. D acoplamento das cadeias a
um campe tridimensional de fonons da rede induz a transigdo meg
netoeldstica. Para T < T, as cadeias magnéticas tém um cariter
dimerizado resultante da distorcio da rede(11"12) pevido 3 pre
senca de magnetostrigao no modelo, os estados magnético e elds-
tico sio interdependentes; em geral esta interdependéncia magne
toeldstica acopla as vibrages magnéticas (ondas de spinj e fo-

nonica, , assin, a deg Sncia existente no espec-
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tro de energia favorecendo, assim, o aparecimento de um "gap".
Como resultado, a cadeia se distorce, em concordancia com o tep
rema de Jahn-Teller.

Assume-se que 2 introducic de um parametro de aniso-
tropia no Hamiltonjano permite apenas a dimerizago como fase
ordenada do sistema. Tal hipbtese torna-se razoivel, no entan-
to, quande s&p comparadas as influgncias da anisotropiz e do
campo magn®tico sobre o espectro de energias. Este, desloca o
nivel de Fermi. aceftando guaisquer valeres de vetor de onda pa
ra o(s) modo(s) que se "eongelalm)” - inclusive aqueles incomen
surdveis com o parimetro de rede, enquanto que a anisotropiz
mantdm o "gap” de energis fixo em k = *1/2 para todo valor do
seu pardmetro {y 2 1). Naturalmente, ests justificativa & bases
da apenas na analise dos espectros e através de uma comparagdo.

Una demonstracio incluiria uma sequéncia de procedimen{os anslp

gos 3queles realizados na Subsegdo 1.3.5, empregand
de perturbagio da cadeia uniforme. O Hamiltoniano anisotrapico
2 ser wtilizado seria aquele adaptado paraz considerar todas as
defonmacies possivels da cadela uniforme. Embora as dificulda-
des operacionafs sejam transponiveis, esta prova & totalmente
alheiz ao objetivo déste trabalho.

Repete-se, por conveniéncia, as equagoes referentes
aos Hamiltonianos anisotropices expressos sob as formas de ope-
radores {componentes) de spin e dos operadores férmions, respec

tivamente, eqs. (2.2.1) e (2.2.2).

X X Y Y
Bye -9 [1“)5",150 + (1) 52n~xso] -

=1
X X 11~ Y Y -
E“V)Sz\'qsn + 0 Y)szmszi]
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k-1
- X X = Y oY
%2 {Zo (41524524541 + (1052452441 (z.2.1)

7 o+ Hply) {2.2.2)
onde:
[ + My +
M7 L Criataitezitein) T L Rainteiteaitana)

9y 3, =1
- tt 22 + 4t
vz (B Gatei i) Ty L Castaiattanitar)

Hostra-se, a seguir, que o modelp & irvariante sob uma

transformacdo que age sobre os sTtios pares da seguinte forma:

x
S2i
y
524
|z
Sz1 = TSE

Estz € uma transformagao cangnica pois deixa inveriante a comu-

tagio dos operadores de spin (S = 1/2):

X Yy
[Szi > S5
24 It3 = 5§ b3
[st . SZ":I = ik 53k

2 x5k saY
[Su . 521‘] i sy

T 'z
1- i sy}

A eg. (2.2.1) pode ser escrita sob a seguinte forma:
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- - 1ysx X Ly Y] -
By = Ny E‘ * ¥¥San-15p - (V- 735350
N-1
N TyeX X er . dysy e T
GAMIN E‘ * 25241525 - O - )55.95%;

a1
- JysX X dye¥ oY
Yoy L E‘ * ¥52152i-1 7 O - 05245240

dyeX X 21 'y -
J]'V El 47)SZI‘I-1SD + 1 ?)SZNJSD ]

N-1
- Lyss x P PO I
e gy [0 e Pshast e 0 - pshasi
-1
- Dysyisy v - Lysaysy
Yoy iZc E] * 1543525 + C Y)SZisz‘.»_‘]

(2.2.3)

A comparagio entre o Hamiltoniano eq. (2.2.1) ¢ o Hamiltomiano
transformado eq. (2.2.3) enfatiza a relacio existente entre o
conjunta de variiveis {d:;y} e {Jysi/y}. Esta invariincia do
modelo estende-se, tambem, 3 sua contribuicdo elistica cujo Ha-
miltoniano & H,y = Cn + Dn's n & invariante sob a transfor-
magdo; as constantes eldsticas C e D e também 2 temperatu-

re 671 sdo frequentemente empregadas mas formas: T = 2wdoC/

1N 5 T =05l 7Nt e 6 = g3z, respectivamente e se

transformam conforme estd indicado no guadro 2.7.

Quadro 2.1 - Resumo das varidveis

Yoy anisotrapia e “exchange”, temperatu
B Y ra, constantes elisticas e pavame -
6" . 5—1” tro de ordem sob a transformagzo.
T - T/ Esta transformacdo serd ilus-
B - sy trada numericamente no Capity

n o> on To III.
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2.3 - METODO USADO

A simplificagio fisica e operacional introduzida pelz
transformagio de Jordan-Wigner, & notdvel. Ela consegue redu -
2ir a0 problema de um gis ideal de fermions (modes normais de
excitagbes magnfticas)., o problema, bastante compiexo, de umsis
tems de N corpos acoplados (Ftomos). 0 Hamiltoniano entdo abti-
do & escrito sob forma guadritica e pode ser exatamente diagona
'h'zadn.. A simplicidade deste Hamittoniane estZ estreitamente re
lacfonada a0 arranjo dos "spins” numa forma tal que s fntera-
¢Ges ocorrsm apenas entre "primeiros vizinkos" ¢ cujas componen
tes ao longo do eixo-Z sejam despreziveds (modelo XY).Caso as
interacBes fossem estendides aos n-Esimos vizinhos mais proxi~
mos, o Mamiltoniano (eq. {2.2.2)) envolveria um polindmio de or
dem 2n nos operadores férmionst4). portanto, faz-se miximo uso
do cariter de interagzo (acoplamento XY; "spin" 1/2; primeiros
vizinhes) e da unidimensionalidade do sistema. -
0 Hamiltoniano (eq. (2.2.2)) & reduzido i forma diage

nal {ver Capitulo I):

-3 E tepep) - ] ek 27, + D vive (2.3.4)

onde Zfz, = T-ufups w, e vy sBo operadores férmions. Todas
25 fungGes e os operadores foram definidas na Segdo. 1.4,
Através do Hamiltonfano (eq. (2.3.4)), pode-se obter a funcio

de partigdo:

(2.3.5)

e, consequentemente, s energia livre:
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o= kgl 2n 2 (2.3.6)

Em geral, surgem dificuldades operacionais inevitiveis ineren-
tes ao modelo que frustram qualquer iniciativa de calculo exato
de 7. 0 modelo aqui estudado tem solucdo exatz para qualquer va
tor do parimetro de anisotropia (v 2 1),significando que s3o co
nhecides o estado fundamental, tecdas as excitagles elementares.

a fungio de partigio e por conseguinte, s energia Tivre(4).

2,4 - CALCULO DA ENERGIA LIVRE

A expressio para a fungso de particdo { eg. (2.3.5))
tem sus forma bastante simplificada gragas 3 natureza das parti

culas do sistema — férmions independentes:

-1 \|:2 cnsh(gc,‘(/Zz[E cash(s:;lz):l (2.4.7)

onde

o

172
. 2
Loy 0r yb)Ecszk + (TE%) senzk]
N 172
= 9 (1 - yb)feosk 4 (%g)z senzk:l
A energia Tivre & o potencial "gnand” candnico de tal sistems

com potencial quimico nulo e cuja contribuicac magnetica &:

-

]Jdk (2.4.8)

[ %} r/z [Ln{z cush(E;)] 4 tn [z cosh(

]
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Ao anular-se o parimetro de anisotropia y nas egs. (2.4.7) e
(2.4.8) reobtim-se, respectivamente, 2 eq. (1.3.3.28) e a cop-
tribuicio magnética da eq. (1.3.3.29).

Desprezando-se as flutvagoes cristalinas, adiciona-se
F eq.(2.4.8) um termo que representa a contribuigio eldstica &

energia livre, cuja expressio geral & dada por:

- F=F_ +F_. (2.4.9)

onde

B Faq(0)
L tn? £ 00t + ..Ls (2.4.10)

2 -

A auséncia dos termos Tmpares na expansio {eq.(2.4.10))
pode ser justificada através de argumentos de simetria. Mostrz
-se(1%) que o termo 1inear § identicamente nulo. Os demais ter-
mos impares tambEm s3o nulos devido 3 simetria do sistema. A ex
pansio serd ‘iimitada ao termo de quarta ordem. A expansio da
energia )ivre magndtica em fungio do pardmetro de ordem, da tem
peratura e do coeficiente de anisotropfa, permite reescrever a

energia livre totsl por particula {eq. {2.4.10)) como:

A A R ST (R EY (2.4.11)

onde Cm e D

,, 550 fungdes de y e T e representam as contribui-

cGes magnéticas; suas formas funcionais serdo conhecidas poste-
riormente. A auséncia do termo cibico na eg. (2.4.11) nao com -

promete 3 existEncia de transigdo de segunda ordem(Z2). E o coe
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ficiente de n quem fornecerd informacGes sobre a ordem da tran

sicao, assuntoe a ser tratado na Segao 2.6.

2.5 - LINHAS DE TRANSIGAQ

Un dos tBpicos mais relevantes para o estudo de uma
transigio de fase & o conhecimento de swas Tinhas de tramsigin,
pois s3ao elas que delimitam as fases permitidas pelo modelo. Ma
tematicamente elas s5o0 facilmente obtidas; para tanto , basta
anular-se o coeficfente de n2 na expansio da emergia livre (eq
(2.4.11)). Determina-se, 2ssim, ‘s temperatura critica pertinen-
te ao problema.

Define-se

(2.5.12)

ende Jy tem 2 mesma definigao introduzida no CapTtulo I, ou se-
jaz

1y + 3,1 .
Sz

Kas agora, as integrais de "exchange” sio expandidas até quar-

t2 orden como fungio do par@metro n (n - 0):

: 11 2 1113 v 4
9 =J-JX“+:’.T!l_,J_3.!“_'¢."_4T"_
{2.5.13)
ool , 30n2
g = edtn 4 dple

1113 IV 4
+ 2 §.“ * Jl.

Portanto, 2 eq. (1.3.3.26) com X < d1, pode ser reescrita como:
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111 3
0,m0y = 2ol s 00

s (2.5.14)

As egs. (2.4.8), (2.4.10), (2.4.11), as definigbes eq.

(2.5.12) ¢ u = cosk e a anulagio, & temperatura enitica (6)

do coeficiente de n? [na eq. (2.2.11)), permitem escrever:

1 5 _YZ
T= J 3 +
0 Muz(I—vzl)fyz] Viu? cnszhlﬂc Vi (iy2)n? ]

0-¥)2 w2 V1Iod? th[c-c V2 By’ ]_l

N7
{uz(l-vz)’rvz}

du (2.5.15)

Fixando-se a constante elistica reduzida T, a eq. (2.5.15) for
nece o comportamento do coeficiente de anisotropia em fungZo da
temperatura {critica}. Calculos numéricos desta expressio serdo

efetuados no Capftule 111.

2.6 ~ ORDEM DA TRANSICAO

Sobre a linha de transigao, & de interesse conhecer
2 ordem da transigdo cuja importancia, dentre owtras, reside na
visualizagZo da‘maneira com a gqual varia o parametro de  ordem
com a temperatura; sua determinacio permite que se detecte por
exemplo, a existéncia de pontos ou linhas tricritices, etc.

Landau foi o precursor da aplicacio da teoria de gru-

pos 3 Termodinimica$28}, Segundo ele, deve-se examinar a rela-
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¢3o entre simetrias do cristal gue sofre a transigio, 3 alta e
baixa temperaturas. Numa transigdo de 22 ordem, o pardmetro de
ordem varia continuamente com a temperatura, mes a simetria do
sistema varia descontinuamente, causando o surgimento ou desapa
recimento de alguns elementos de simetria. Comportamento dife -
rente tém as transicdes de 12 ordem, para as quais nio  existe
relagdo entre as simetrias das fases a altas e a baixas tempera
turas. O desenvolvimento da energia 1{vre somente em potEncias
pares da parimetro de ordem, nio invalids sbsolutamente a possi
biltdade de existéncia de transicio de 12 ordem(Z4) ~ se o coe
ficiente de n® for negativo, a transicio serd de primeira or-
dem. [ exatamente a anilise deste coeficiente (na eq.(2.4.11)),
no que se refere ao seu simal, que possibilitard classificar 2
orden da transigio. A anulagio deste coeficiente (sobre as 14 =
nhas de transigio) proporcions o aparecimento de pontos ou 14 =
nhas tricriticos. Com o objetive de calcular o coeficiente de
', adotou-se o seguinte procedimento.

Define-se as varidveis reduzidas:

£ 5 o 5 T = i) ‘
g, w =Ty
5e 2 =D 3 (2.6.16)
©h? ’ T’ S
5 2,11
Ty oSty
17 Terd]y
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de acordo com a eq. {2.5.13), tem agora a seguinte expressdo:

bedn4dn (2.6.17)

Com estas definigdes e a eq. (2.6.17), a energia 1i-

vre total (eq. {2.4.10)) pode ser escrita comot

+

s 1 | tnfzcosh{s VOrm B A et 0w ;):[
lnEcosh[d V) (YD b2y (1-uF) ]]
Vi-u

+

(03 # 25 6% 5 (5 - Tt (2.6.18)

0 subscrito “ex" significa que & contribuigio magnética 3 ener-
gia livre na eq. (2.6.18) recebeu tratamento exato. A energia
Tivre g, " expandida serd indexada por "aphox” para facilitar

a distincfo entre elas.

T 2 - =7,.4
Taprox = Texl0) * [T; N Em]b + E]s.c]) 4 D“:Ib (2.6.19)

onde T, e T, sio, respectivamente, os coeficientes reduzidos
das contribuicBes magnéticas aos termos de-2% e 42 ordens na ex
pansio da energis livre totel, cujas formas funcionais sio apre

sentadas a seguir:
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1 2

8y +
o [uzh-yz)wz] Vi-uZ coszh(a Vel (1Dt ]

a1
bem

(-v3 et Vil m[s Vi (1xdyiyt }

[uzn-yz) . 12]3'

du

(2.6.20)
N
Quando 8 = —2 = 5, a integral {eq.[2.6.20)) repro -
duz a que aparece na eq. (2.5.15) como resultado da arulagio do
coeficiente de segunda ordem na2 expansio da energia livre total
quando ocorre a transicio de fase.
0 coeficiente da contribuigic em quarte ordem & dado

por:

5 -1 [ du 3(1»72)[AVZ-('}-YZ)ZuZU—uz)]u? Vieu

n
Jo
{ \ th'[s VaZa~Dyn? )J
. .
[cas?h[5 ViZ-? ) VoD sy

126242 (1-v%) 262 Vi-uZ th s VaZ(1vD)er? )

N +
[“z“_vz)wz}s/z cnszh{& ViZa- )
(
28344 [ 3 N 2] 1

R cos?h (s V2 (1-y2)av2 ) (2.6.21)

Vin?? [P 0-ry®) costhfe VeZ Py )
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Agora podem ser explicados os coeficientes de nZ e n®

reescrevendo-se a eq. {2.6.19)
T "2
. T.r1l 2
e * foxtr0 o [E 0 TR0 2+

A ]l -1 [E ) _J:r]} "

. (2.6.22)

A razio pela qual optou-se irici

nente pela expansio
dz energia livre total em poténcias de "b" e nio diretamente
de "n* & que as varidveis reduzidas facilitam.a manipulacio mate
mitica (b = %E n+ %58' na). além de permitir que as expresspes
estejam numa forma adequada para a realizagio de cialculos numé-
ricos. 0s coeficientes T ¢ o gue conten o produto 353’11 nas
eqs. (2.6.18), (2.6.19) e (2.5.22) surgem como,resultado da ex-
pansfo das integrafs de "exchanmge” até quarta ordem. Esta expan
sio & responsivel pelo acréscimo, no desenvolvimento  de b
(b = b{n)), de um termo de correcio de terceira ordem ac termo

linear considerado no Capituto 1¢Z).



caPITULD IIT

RESULTADOS

3.1~ INTRODUGKO

Este CapTtulo & dedicado -a0 cdlculo numérico de al -
qumas quantidades fisices introduzidas no Capitwle I1. Em parti
cutar, calcula-se a superficie de transicdo (no espago tempera-
tura-anisotropia e constante elistica} que separz as duas fa -
ses permitidas por este modelo — a fase uniforme (desordenada }
e a dimerizada (urd_en;da). As linhas §so-constante elistica des
ta superficie apresentam uma topologia especial e 2 elas serd
atribuida especial atengdo. A anilise numérica fornece, também,
o sinal do coeficiente de quarta ordem (na expansio da energia
1ivre como fungdo do parametro de ordem), ow seja, 2 ordem da
transigio sebre z superficie critica. Em particular, isto possi
bilita a deteccio de eventuais pontos tricriticos {lugar geome-
trico sobre a superficie critica que separa as transigoes de 12
e 2% ordens.

Em todo este ‘trabalho s3o analisados apenas os valo-
res nylo e positivo do cosficiente de anisotropia. E evidente
que todos os resultados sio vilidos para y < 0 devido & invari-

incia do Hamiltonianc anisotrdpico.
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3,2 - GRAFICOS

3.2.) - Linhas Criticas Associadas 3 Anisotropia ¢ 3 Temperatu-
Ta Nulas,

No CapTtulo I, encontram-se os resulfados analiticos

¢ os comportamentos assint3ticos das equagdes que relacionam a

constante eldstica da rede (E) com 3 temperatura critica (51)
27 = 0 e aquela com o coeficiente de anisotropia critica 3 tep
peratura nula. Suas representacdes grificas foram obtidas atra-
vEs de cdlculos numdricos e S50 mostradas mas Figs.3.2.1.1 e 3.2.1.2,

respectivamente. Note-se que estas figuras constituem apenas

cortes da superficie critica. Para a construcio destes grificos
utilizou-se cileulo numdrico, o que veio a confirmar os J% co -
thecidos Timites assintSticos — a) de T para 6.~ {0, (v = 0)
e b) T para v+ 13 (s = 0) (eq. (1.4.73)

e subsecio 1.3.3
(K = €/21), respectivamente).

c 'wensc

ANISOTROPIA NULA

[+]

Fig. 3.2.1.1 - Constante elistica harmdnica como funcdo da temperatura criti

ca, para anisotropia nulz (y = 0).
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~- 2logy

TEMPERATURA NULA .

~ 1{i-Y) 22
[ 1 ¥

Fig. 3.2.1.2 - elistica harmdnica como fungao do coeficiente de
-0

anisotropia eritica, 3 remperaturs mula (5

3.2.2 - Coeficiente de Anisotropia e Temperatura ( Comstante

Elistica Fixa)

Na Figura 3.2.2.1 & apresentada a variagao do coefi-
ciente de anisotropia com a temperatura critica para diversos
valores da constante elistica da rede. Aspectos peculiares do
modelo s3o realgados nestas curvas, dentre os quais destacam -

-se:

2} a presenca de duas familias de curvas para constante eldsti

ca € fixa quando se varia o coeficiente” de anisotropia com

a temperatura. Designa-se para a censtante etdstica (har
ménica) reduzida que separa as duas familias. A fanilia I
(€ > T") tem suas regifes ordenada {n # 0) e desordenada
(n = 0) conforme o diagrama (Fig. 3.2.2.2). A femilia  II
(T < ©) ten seus dominfos ordenado (n # 0) e desordena
do {n = 0) como mostrz a Fig. 3.2.2.3. Para vy = 1 e tempe-
ratuxe nule ambas as familias mostram que a fase & desorde

nada ¢ que ‘foi observado por Dubois e Carton sobre 2 estabi
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T
025
1
330

g

3.00

7
2850007

Big. 3.2.2.1 ~ Coeficiente de anisotropia como fungdo da temperatura critica

para varios valores da constante elastica harmonica. 4 linha

cejada-pontilhada & o licha trieritica; a linha cheia & de

2 orden (linite e estabilidade de n = 0);a linha tracejada & de 12  ordem
(linite de metaestabilidade de n = 0).

57

i
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Zig. 3.2.2.2'- Diagrama de fases da
familia X (¢ > T5. fanilia TI(c < €*).

Pig. 3.2.2.3 -'Diagrana de fases da

lidade da fase desordenada nc modelo de Ising unidimensional.
Frequentemente a fase ordenada ® estivel a baixas temperatu-

ras. Todavia, existem modeles (e este & um deles) que permi-

tem o caso oposto. No caso € > T, observa-se, em ambos 05
ramos do diagrams (ver Fig. 3.2.2.2), a possibilidade de ocor
rer, & y fixo  temperatura crescente, a sequéncia n = 0 -

wn £ 0w n e o)

b) H3 de se notar, também, o presenca de um 20 valor critico da
anisotropia Timite da instabilidade i temperatura mula ( ¥

definido por Dubois e Carton) pare y > 1.

¢) Assinala-se, tambem, 2 existSncia de uma 1inha tricriticaque
separa as regides que correspondem a transigfes de 12 ¢ 22
ordens e que passa, sobre a superficie, no ponto de cruzamen

to das linhas correspondentes a <* (ver Fig. 3.2.2.1}.

3.3 - RESULTADOS NUMERICOS

3.3.1 - Métodos

0s resultados numEricos mostram que T = 0,64 e estd



T
assocfado as coordenadas: anisotropia y* = 0,75 e temperatu-
ra ¢7' = 1,05, Para a construgio da Fig. 3.2.2.1, utitizou-se
dois métodos. O primefro deles consiste em anular diretamente o
coeficiente de 22 ordem na expansio daz energia livre, parz @
obteng@o das 1inhas eriticas (de transigio) e o estudo do sifial
do coeficiente de 4% ordem. A anulagio deste, adicionada 7 anu-
Tagio do termo de 22 ordem sZo as condigoes exigidas pela teo -
ria de Lendau parz a determinagio dos pontos tricriticos.  Uma*
outra abordagem quantitativa foi tamb&m realizada e nela estive
ram sob andlise, na expressie da energiz livre total como fun-
gdo do parZmetro de ordem, o comportamento dos seus maximes e
minimos, para anisotropia, constante eldstica harmdnicas e tempe-
raturas fixas. Este Tltimo mEtodo € mais geral que o anterior ,
pois & capaz de fornecer virias informagGes fisicas contidas no
modelo. Algumas ilustracSes sobre ele serdo dadas a seguir. Ne-
Tas, a constante elistica anarménica foi considerada nule,o que

tem efefto de afetar t3o somepte a ordem da transigios ela

capaz.de mover a linha trieritfca, no entanto, @ ineficaz em al
terar quaisguer resultados referentes s Tinhas criticas. A sua
auséncia pode, todavia, significar que a.estabilidade da ener -
gfa 1ivre (no sentido de comegar a energia livre a crescer com

b) ocorre numa regifo n3o-fisica de parimetro de ordem reduzido

3450
b>s0 (b= 3%;35 = )t20},

3.3.2 - Ilustracdes
10 Exemplo:

A Tabela 3.3.2.1 mostra a energia livre “exats® { eq
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(2.6.18)) como fungdo do parametro de ordem para alguns valores
da anisotropia, & constante elfstica e temperatura fixas. Com
estes valores, tem-se:

2) para y = 1 {modelo de Ising), a energfa Vivre € minima parz2
b = 0, o que & consequéncia da estabilidade da fase desorde-
nadaz

b) para y < 1 (correspondente acs modelos XY {y = 0) e interme~
didrios entre este e o de Ising) existe uma regifo em que 2
energia & minima para b # 03

c) para y > 1 existe uma regiio em que a energfa & minima para
b = 0 nas proximidades de Yy = 1 e torna-se minima para b # 0

com o aumento da anisotropias

d) dos Ttens anteriores, pode-se inferir que, para y gqualquer ,
existem & temperatura nula, dois valores do coeficiente de
anisotropia Timite da instabilidade Y5 eles estdo compreen
didos, para este exemplo. nos intervales [£0,3050,33 7 e

[2,00:2,05 J(comparar com os valores y, na Fig. 3.2.2.1)

20 Exemplo

Esta ilustrag¢do tem como finzlidade principal mostrar
a existéncia da linha tricrtica. Para 6,' = 0,60, a transicdo
& de 22 ordem, enquanto que para &, = 0,50 ela & de 12 ordem
Ambas ocorrem aproximadamente para um mesmo valor de anisotro -
pia, y = 0,40. Portanto, a Tinha tricritica passa entre  estes
pontas dividindo, assim, o diagrams de fases em regives de 27
ou 12 ordens. As temperaturas criticas foram obtidas como solu-

30 de o%F/an?] = D, correspondente 3 transicio de 2% ordem.
n=0
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Contudo, a presenga de minimos coincidentes emb =0 e b £ 0 na
energia livre, permite determinar a temperatura critica associa
da I transigdn de 1% ordem. Uma maneira equivalente de obter es
ta informagdo & determinar, na Tabela 3.3.2.2, o valor do para-
netro de anisotropia que, para 2 temperatufa critica 50,50 ,
corresponde i curva de 12 ordem. Na Figura 3.3.2.4, representa-
~se a Yinha critica completa, mostrando qualftativamente a ver-
dadeira 1inha de 12 ordem para este exemplo. A Tinha pontilhada

@ de 12 ordem e & obtida através “do modelo.

¥ Fig: 3.3.2,4 - Linha de transicio
" Xz0,42 completa para €=~ 0,80 e Y<1,
1 2. Shnem \{_FONTO , indicando 3 ordem da tramsigio. A
- —( JRICRITICO  1inha pontithada & de 12 ordem e 2

- ¥ =0\

] ‘tiacejada marca o linite de metaes
tabilidade de N = 0. A lishe
220RDEM cheis & de 22 orden

R
050 &

30 Exemplo

Uma Ttima flustracdo consiste em verificar quantita-
tivamente a transformagdo cangnica introduzida no Capitulo I1f .
{Ver Fig. 3.2.2,1).
2) € = 0,25 + /Y = 0,36
¥ = 0,70 » 1/Y = 1,43

-1 -1
8= 0,38 - S ® 0,58
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b) T = 0,64~ T/y - 0,85
* . 0,75 =+ 1/y = 1,40
1o,

=

*1 _ 405 -
6( =1, - &

1,00 = /Y = 0,63
= 1,60 ~ 1/y = 0,63

&= 2,00 670y = 128

Todos os exemplos estio em completa concordincia com as ¢ cur¥as

da Fig. 3.2.2.1 quanto 3 localiza¢@o dos pontes obtidos através
da transformagao candnica. 0*iltimo exemple & muite importante,

sobretudo, por ser atravds dele que pode-se afirmar que o ponto

.
com coordenadas (v, 6.7') pars T & especial apenas no espa

¢o anisotropia-temperatura.
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CAPTTULO IV

COMPARACOES

4.1 ~ INTRODUGAO

Sistemas que apresentam transigio "spin-Peferis®  tém
recebido atengfo especial recentemente, tanto tebrica quanto ex
perimental. Este tipo de transi¢io @ rara: ela ndo ocorre, por
exemplo, na maioria dos materiais magneticos quase-unidimensio-
nais. A previsio tedrica de dimerizagio em certos tipos de ca*
deias tem provocado fnteresse ‘experimentals os resultados pio -
neiros bem sucedidos datam da metade da d&cada de 70 e foram
sobre ¥,_,Cr 0, (Pouget et al. ‘1974) e sobre TTF Cus;C,(CF,),
(Bray et al. 1975).  0s  complexos doadores-receptores
TTr*n54c4(cr3); (conhecidos® como TTF-BDT), onde M = Cu, Au, tém
respectivamente s temperaturas criticas T, = 12 e 2,3k{1712),
Una outra famlia designada por MEM(TCNG), foi estudada tambm
recentemente {1979) e teve seus dados reinterpretados em termos
da teoria "spin-peier1s*(33}, un sistema que apresenta ume tal
transigio mostra que na temperatura critica, surge um "gap” de
energiz e a suscetibilidade comega a decrescer expomencialmente
até anular-se i temperatura nula. .

0 modelo XY, tanto para a cadeia uniforme quanto para
a dimerizada, foi estendido para estudar sistemas Heisemberg,

com excelentes resultados. 0 acoplamento longitudinal foi trata
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do através de mdtodos aproximados(22) Bens mostrou que a.aproxi-
magdo Hartree-Fock, quando aplicada 3 cadeia linear antiferromag
nética, equivale essencialmente 3 renormalizagio da integral de
~exehange” no modelo Xy {(30),

As 1inhas de transicao no espago anisotropia-temperatu
ra provenientes do modelo em estudo foram mostradas mna Figura
3.2.2.1. [ interessante compara-las com aquelas obtidas 2 partir
de outros modelos nos espacos dos parametros intensives para eles
relevantes; no caso, o campe magnético externo e a temperatura ,

o que ser3 efetuado, de maneira qualitativa, neste capTtulo.

4.2 - MATERIAIS

Um sistema verdadeiramente unidimensional & claramente
inatingTvel. Efeitos magnEticos tridimensionais est3o sempre pre
sentes de alguma forma. [ possivel, nZo obstante, estudar siste-
mas nos quais os Tons magn@ticos té€m um forte acoplamento em uma
dimensZo, via uma interacio intracadeia J e um fraco acoplamento
nas outras diregdes, via uma interac3o intercadeia J', se Tons
nio-magnEticos separam as cadeias. A razdo J/J' determina  quio
bem o sistema comporta-se como unidimensional. A kpT < J, corre
TagBes 20 longo das cadeias ocorrerdo devide & interacdo intra-
cadeia e a kgT < 97, efeitos tridimensionais, devido & intera -
¢oes intercadeias, tornar-se-ze importantes. Um grande valor pa-
va a razio 3/J' & necessirio a fim de que se possa ter uma larga
faixa de temperaturas sobre a qual predominam efeitos unidimen -
sionais.

En 1966, chesnut(2) aplicou o modelo de Heisemberg a0
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“perclorato azul de Wirster® ("N,N dimethyl paraphenylenediami-
ne perchlerste™). A &nfase aqui & dada 3 interagiio entre as mo-
18culas organicas ao longo das cadeias tineares. 0 comportamen-
to (queds exponencia) gquando a temperatura se anula) da susceti
bitidade magnética confirma a presenca de tal fnteragdo. Segun-
o Beni e Pincus'8), apesar de razofvel concordincia experimen-
tal da suscetibilidade obtida por Chesnut, o "perclorate azul
de Wlrster"sofre uma transigao de fase de 12 ordem, enquanto
que ¢ modelo prediz Zg_nrdem‘

Medidas de condutividade eletrica, suscetibilidade
magnBtica e calor latente em sais alcalinos - TCNQ  revelaram
que uma transicio de fase ocorre a T, = 348, 395 e 381 K parz
Na-, K-, Rb-TCNQ, respectivamente. 0 espagamento dos 7Tons de
TCNQ- no 'interfor da cadeia & uniforme na fase de alta tempera-
tura e & alternado na fase de baixa temperatura. Medidas de es-
palhamento de rajos-X, no entanto, mostram que a transi¢io de
fase estrutural de tais sais & de 12 orden(18).

Investigacdes de espalhamento de neutrons para o
(CD3)4|‘H'["C’I3 (TMMC derterado) evidenciam, simultaneamente, as
excitagSes de onda de "spin® e auséncia de ordem @ longa distan
cia. Existem, também, sblidos orginices, alguns baseados, por
exemplo, no tetracianoquinodimetano que cristalizam-se em estry
turas dimerizadas, As propriedades de ressonancie magnética deg
tes sistemas dimerizados foram interpretadas em termos do anti-
ferromagneto alternado de Heisemberg'S).

0s complexos doadores-receptores TIFHS,Cy(CF3)3(TTF-B0T)
com M = Cu constituem uma fomilia para a qual o modelo de Hei-
semberg apresenta um nimero maipr de resultados coerentes  com

os experimentsis. Ele nio somente explica a queds  exponencial
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da suscetibilidade quando a temperatura se anula, mas fornece a
ardem correta da transicio (22 ordem), a campo magndtico nu -
10(2L12) Esee Gieimg teste do modelo tem se mostrado bastante
eficaz porquanto esta familfa dentre as demais mencionadas, & a
iinica que exibe concordancia experimental quanto 5 ordem de tran
sigdo.

Reinterpretagio e discussio dos dados de susceribili
dade magnetica e calor especifico da familia MEM-(TCNQ)2 utili~
zando a teoria “spin-Peierls" foram realizados tambam recente ~
meate (1979). Ds resultados sugerem que, § baixa temperaturz, a
cadefa TCNQ poderia estar tetramexizada. A suseetibili.dade mag~
vtica acima da temperatura de transigdo mostrou  comportar-se
tal qual a da cadeia unidimensienal antiferromagn@tica de Hei -
semberg(X2). 2 forma caracterfstica da suscetibsltdade magngti-
<& de un sistema desc¢rito pela teoria "spin-Peierls" & mostrada

na Fig. 4.2.1. 0 modelo tomado como referncia para comparagbes

] Fig. 4,2.1 ~ Suscetibilidade Eri
ANTIE. i D tipica de um sistema “spip

-Peferls™,

CADEIA
UNIE R
] com a experiéncia tem sido  fre-
Xor~ . N
lquentemente o de Heisemberg e nip
QUEDA o XY apresentado nos Capitwlos 1T
"~ EXPONENCIAL
o L e II1. Todavia, o tratamento do
[] To T

» termo s§s§ na aproxima¢io Har -
tree-Fock realizado par Beni (1973) mostrow que a cadeia Heisem
berg composta de “spins” 1/2 dimeriza-se de maneira completamen

te similar 3 cadedo xv¢22).
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s 4.3 ~ COMPARACOES DAS LINHAS DE TRANSICAO PARA DOIS OUTROS MODE
Los

0s modelos a serem comparados com o XY anisotrdpico
unidimensional quanto aos seus diagramas de fase sero referi -

dos como 12 e 2¢ modelos.

1¢ MODELO: -

£ste modelo28) & descrito atraves do seguinte Hamil-

toriano:

NS (s¥s¥ 5 slsf & osZsly + n(g s+ I sZ)
. H

onde 2 ¢ b s3o duas familias de “spins” num arranjo tridimen--

sfonal, D > 1 & o pardmetro de anisotropia no espago dos “spins”

e H & um campo magnEtico que atua sobre o sistema 2o 'longo do

eixo Z. A Fig, 4.3.2 mostra ¢ diagrama de fases do 19 modeTo.
h

Fig, 4.3.2 - Diagrama de fases no espa

g0 campo magnético e tem=
peratura, D >> 1,

(2]

= niimero de coordenagio
= H/ndD
t = 2kpT/nId o 1 1

{aF)

= s
t

A obténgdo do diagrama Fig. 4.3.2 tem sua validade condicionada
a D >> 1, (Uma fase "spin-flop" pode aparecer se esta restrigso

nfo for satisfeits.)
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20 MODELO

Este modelo & o XY isotropico unidimensional com cam-
po magnético ac longo do eixo Z. O diagrama de fases foi apre -
sentado no CapTtulo 1 (Fig. 1.5.14). 0 Hamiltoniano completo in
clui uma contribuicio elistica(1Ze31),

Os modelos com campo magnEtico (29 modelo) e com ani-
sotropia (CapTtulos 1 e 11) diferem sensivelmente do 19 modelo ,
no que se refere ao tipo de ordem estzbelecida. Enguanto neste,
hi possibilidade de aparecimento de ordem magnética, os dois
primeiros, pelo teorema de Mermin e Wagner. somente admitem
transigao de fase estrutural e mesmo assim p;rque foram despre-
zadas as flutuagBes cristalinas. 0 20 modeTo admite distintasfa
ses estruturais, inclusive algumas incomensuriveis — enguanto .
que 0 10 modelo e o XY anisotrépice unidimensional tém  apenas
uma fase ordenada. Como resultado da aplicagic da teoria sos tres
l;m‘iﬂns. nota-se que entre eles existe em comum o valor des de-
rivadas nas proximidades da temperatura critica: -= para h + 0
(Figs. 1.5.14 e 4.3.2) e para y + 0 (Fig. 3.2.2.1). Na outra
extremidade (t =+ 0), o valor da derivada & +o para h = 1 (Figs.
1.5.14 e 4.3.2) identificando & transicio como de 2% ordem, en-
quanto a derivads E nula pars y + v, (transigio de 1% ordem) .
Observa-se que para constante eldstica tendendo a zero (K= 0}
as curvas das Figs. 4.3.2 e 1.5.14 (correspondentes aos 19 e 20
modelos, respectivamente) se assemelham; o ponto de inflexdo na
Fig. 1.5.14 'F suavizado 5 proporcio que a constante elistica &
reduzida, significando que o 29 modelo tende @ tornar-se pura -
mente magnético (como o & o 12 modelo). A anisotropia D introdu

zida no 19 modelo desempenha um papel anilogo 20 da anisotropia
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¥, pois ambas atuam no espago dos "spins", sendo que y 2ge so -
bre os sitios primeiros vizinhos de uma cadeia Tinear e D sobre
as familias de “spins® a e b. Quando D = 1 e K = 0, o sistema &
isotrdpico tal qual o & para ¥ = 0. Para ¥y > 1, verificou-se,no
Capitulo I11, o aparecimento de um outro ramec nas curvas repre-
sentativas das linhas de transigdo (3 constante elistica fixa )
cuja fase ordenada & tamb&m dimerizada. Este fenomeno aparente-
mente ndo se manifesta para D > 1, Embora as anisotropias no es
.pago dos "spins", y ou D, e o campo magnético externo sejam em
_esséncia de mesma natureza, no sentido que, de alguma forma em
bos privilegiam uma dire¢o (nZo necessariamente um sentido )
dos “spins", distingewem-se sobremaneira quanto aos seus modos
de agir sobre os "spins". A anisotropia no espago dos spins, do
mode como foi conduzida no presente modelo, & incapaz de produ-
2ir modificagbes marcantes na transigao de fase, como por exem-
plo, ser a responsdvel pela transigso pois ela ocorre, mesmo pa
ra y = 0. Este tipo de anisotropia & intrTnseco ao sistema por
quanto ela & uma medida do acoplamento de intercambio ("exchange"}.
Existem compostos nos quais o intercimbio efetivo pode ser alta
mente anisotropicos outros, no entanto, sao Sem descritos atra
vEs de modelos puramente isotrdpicos. Em alguns casos, contudo,
a0 campo magntico externo cabe atribuir responsabilidade pela
prépria transicdo de fase, propiciando, por exemplo, o apareci-
mento de fases do tipo comensurdvel — incomensurdvel ou  mesmo

uma fase intermediiria ainda sem classificacio(11+12:17,31),



CONCLUSKO

Aspectos fisicos qualitativos e quantitativos relati-
vos @ transigdo "spin-Peierls" no modelo XY unidimensional po -
dem ser evidenciados através do estudo deste modelo simples que
envolve trés pardmetros — a te;nperatura, o coeficiente de anfsp
tropia no espago dos "spins® e a constante elZstica harménica .
0s principais resultados foram evidenciados no diagrama de fa-
ses no espago anisotropia-temperatura, 3 constante elistica fi-

'
xa. SBo eles:

a} presenca de duas famTlias de curvas para constante eldstica
T fixa (€ 2 T*), sendo que cada familia possui também dois
ramos. Em ambas as familias ¥ a fase dimerizada que & estd -

vel 3 temperatura fixa e coeficiente de anisotropia suficien

temente grande {para cada valor de T);
b) i temperatura fixa e anisotropia crescente, existem duas pos
sibilidades de-sequéncia de fases para & familia I{c > ¢*) ;
sendo n £ 0 en =0 os parimetros de ordem assaciades as fa
ses ordenada (dimerizada) e desordenada (uniforme), respecti
vamente, as sequéncias de fases possiveis para a familia 1

sdo:
n#F0 > n=0 <+ n#0
n=0 >~ n#0

<) a familia 11 (€ < T*) se distingue da outra por exibir, numa



a

®
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pequena regido do diagrama, uma finica fase {(n # 0). X tempe-
ratura fixa e anisotropia crescente, as sequéncias  possi -
veis de fase (inclwindo a regifo mencionada acima) para a fa

milfa 11 sdo:

nf0 + n=0 > n#0

n=0 + n¥f0

K temperatura nula, eixstem dois valores do coeficiente de
anisotropia Vimite de instabilidade, um deles obtido por Du-
bois e CartontZ) para y <1 e um outro para ¥ > 1 resultan

te da extens3o do modelo para estes valores da anisotropia.

Frequentemente, 2 estabilidade da fase ordenada ocorrema regiiu
de baixa temperatura; este modelo, todavia, exibe casos con-
tririos que, apesar de falta de evidéncias experimentais, nio
s50 proibidos teoricamente(12). Consideracges termodinimicas
exigen que, a altas temperaturas (T ~ =), a fase estivel se-

j2 sempre desordenada (uniforme}.

A 1inha tricritica passa, sobre a superficie de  transigdo,
no ponto de cruzamento das limhas criticas correspondentes a
<.

As linhas de transigdo de 1?7 ordem tém sua existZncia condi-
cionada & anisotropia do sistema. 0 modelo XY  isotrdpico
(v = 0) apresents uma transigio de fase de 2% ordem para to-
dos os valores da constante elistical832). A regiio de 12 or

dem corresponde, no diagrama, a baixas temperaturas e gran -
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co) © campo magnEtico ao longo do eixo Z, com a finalidade de
calcular 2 suscetibilidade megnitica (x7). A discusso completa
deste problema envolveria, tombém, um nimero bastante grande de
diagromas de Feynman.

Interessante, serfa também, incluir os termos do ti-
o s1¥s§ no Hamiltoniano anisotropico e trati-lo através do M3
todo Variacional propondo para Hamilteniano Var{acional, o pre-
sente Hamiltoniano. Relembremos, agui, que as familias de subg
tincias dos tipos THMC, TTF-BOT, MEM-(TCNQ),, etc, preenchem os
requisitos necessirios para realizacdes experimentais do presen

te modelo ou a0 menos de algumas de swas predicBes.
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