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RESUMO

Neste trabalho estuda-se o ferromagneto semi-in-
finito de Heisenberg com interacgoes entre primeiros vizinhos em
redes magneticas cibicas simples (CS) e de face centrada (CFC),
para T # 0. Pela primeira vez sao calculados simultaneamente,
de forma autoconsistente, a magnetizagéo por plano, o valor no
volume e o espectro das excita¢oes magnéticas para qualquer va-
lor de spin S, obtendo-se resultados numéricos para toda tempe-
ratura até TC e para diversos valores dos parametros da intera-
cao na superficie. Com isto consegue-se mostrar o "cross-over"
do comportamento tri-dimensional ao bi-dimensional a medida que
a superficie se desacopla do interior. A temperaturasK‘finitas
o perfil autoconsistente da magnetizagao obtido esta de acordo
com calculos na aproximagao de campo molecular e com as simula-
¢oes numéricas Monte-Carlo, de Binder e Hohenberg, embora naque
les trabalhos sO tivessem sido considerados alguns valores par-
ticulares das interag¢Oes na superficie. A baixas temperaturas,
as relacoes de dispersao para o CS estao de acordo com resulta
dos tedricos obtidos na aproximacao de ondas de spin. Os resul
tados para as relacoes de dispersao de magnons superficiais na
estrutura CFC sao inéditos. Também o sio os correspondentes a
variagao das relacgoes de dispersac para ambas as estruturas CS
e CFC em funcao da temperatura. Para fazer os presentes calcu~

los desenvolveu—-se uma adapta¢ao de uma formulagao da RPA devi-



da a Hewson e Ter Haar para antiferromagnetos isclantes e spin
S arbitrario, ao problema dos ferromagnetos isolantes semi-infi
nitos. 0Os resultados para uma superficie (010) no CS e para a
superficie (111) no CFC sao qualitativamente similares. Quando
as interactes de intercimbio sac isotrdpicas, a magnetizagao da
superficie @ governada pela do volume, e se anula na mesma tem-
peratura Tz. A solugao do sistema de equagoes autoconsistentes
e simplificada desprezando-se a variacgao espacial da magnetiza-
¢i3o além do segundo plano. Utiliza-se um método para avaliar as
fungdes de Green na representacgac mista, de plano e de k,, dos
operadores de spin. Calcula-se também a secao diferencial de
espalhamento inelastico para eletrons de baixa energia por uma
rede CFC, para diversas temperaturas e parametros da superficie
varidveis. Os resultados mostram caracteristicas qualitativamen—
te semelhantes aos obtidos por Harriague e Majlis a baixas tem-
peraturas para uma rede CCC. A dependéncia das curvas da segao
de choque em funcdo da transfer&ncia de energia, com os parame-
tros da superficie, sugerem a possibilidade de tirar conclusoes
sobre agueles a partir da determinagac experimental da segao de
chogue, © que hoje & viavel gracas a existéncla de fontes de
feixes intensos de elétrons polarizados. Para interagdes aniso
tropicas na superficie verifica-se que, tal como acontece no mo
delo de Ising (anisotropia infinita), a magnetizacdo da superfl
cie pode ser maior que a do volume, se as interagoes naquela fo

rem suficlientemente maiores do que neste.
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

A partir da década de sessenta surgiu um - grande
interesse no estudo dos efeitos da superficie em fisica do esta
do solido. Uma das razoes pelas quais se incorporaram os efei-
tos de superficie a sistemas magnéticos foi a crescente necessi
dade de reduzir os tamanhos dos sistemas, de modo que a relagao
superficie~volume aumentou a ponto de modificar substancialmen-
te as propriedades dos sistemas considerados. Isto & muito im-
portante no desenvolvimento da tecnologia de memorias magneti-
cas para computadores, comunicagoes etc. Além das razoes tecno
1dgicas nds nos propusemos a estudar o problema pelo interesse
tebrico. Em todo experimento a presenca de superficies delimi-
tadoras das amostras & um fato naturalmente inevitavel. A teo-
ria das excitagoes elementares & desenvolvida originalmente con
siderando-se os sistemas como sendo infinitos, de maneira que
esta teoria requer corregoes para descrever excitagoes em sis-
temas reais, com superficies.

Se introduzimos uma superficie em um cristal in-
finito, isto &, se considerarmos o sistema semi-infinito, ha
uma quebra de simetria na diregao perpendicular ao plano da su-
perficie. A funcdao de ondas de uma excitagao elementar deve
respeitar a simetria de translagao do cristal, o que se expres-
sa matematicamente no teorema de Bloch, valido para um cristal
infinito, que estabelece: as fungdes de onda das  excitagoes

elementares de um sistema com um Hamiltoniano invariante scb o



grupo de translagoOes discretas de uma rede cristalina infinita
tem a forma de um produto de uma onda plana por uma fungao
uﬁ(f) com a periodicidade da rede cristalina

Wp(T) =e g () (1.1)
(fungdo de Bloch). Para uma rede infinita exige-se que K seja
real como condigio para que a amplitude da fungao de ondas da
excitag@o no espago se mantenha limitada.

Porém, se considerarmos o cristal  semi-infini
to, ja nao teremos propagacao ao longo da diregao perpendicu-
lar 3 superficie. Cortando o cristal perfeito infinito ao lon
go de um plano atomico, para gerar um cristal semi-infinito,
ainda podemos considerar fungaes do tipce das de Bloch, solu~-

¢des de problema ilimitado, mas adequadas as condigoes de con-

torno com uma superficie, o gque conduz a

> = - = > >
i‘D]Tzn ’ﬁ-f;) - Aﬁn el (k" +k-L) - ru]_é'" (;) +B+| eml (k" +k_L ) . ruﬁsg) (1 - 2)
- -5 > =l - -
onde, r = ¥, + r, e k, e k; sao fungac da escclha dos eixos
cristalinos. Se fLesté na direcao y, a fungao exponenci

al sera eiﬁ"‘;“ ety , de modo que se y cresce em diregao ao
interior do cristal, ELjé nao precisa ser real.

Se k, = ig, q > 0, por exemplo, a fungao de on-
das sera decrescente, satisfazendo a condig@o assintotica para
v tendendo a infinito, propria de um estado localizado na su-
perficie: ¢ -+ 0, y + »,e devemos exigir que B, = 0 para este

Ky
caso.



Resulta entdo gue existem solugoes com dois ti-
pos de comportamento, gue vamos analisar para um valor fixo do
vetor de ondas ﬁu:

1) Existe uma infinidade de ondas estacionarias
na direcao perpendicular a superficie, com valores do compri-
mento de ondas x = 2n/k, dentro de um intervalo finito, e com
frequéncias que formam uma distribuicao continua. Como se de-
monstrara mais adiante na se¢ao 4.2, os limites do espectro
continuo e a relagao de dispersao m(ﬁn,kl) s30 exatamente o0S
mesmos que na auseéncia da superficie, ou seja, para o cristal
infinito. Estas solucdes tem amplitude nao nula em todo o
cristal.

2) Dependendo dos parametros que caracterizam a
superficie, existem ou nao solugdes que na diregao perpendicu-
lar se comportam como ondas evanescentes, com uma amplitude que
decail exponencialmente em direcao ao interior do cristal. As
frequéncias destas solugoOes formam um espectro discreto e fi-
cam fora do intervalo continuo (para ﬁ“ fixo) das ondas estacio
narias. Vemog casos especificos destes dois tipos de  solu-
coes nas figs. 5.4 e 5.5.

No caso magnético as excitacoes elementares sao
as ondas de desvio de spin em relagao a diregao do spin no es-
tado fundamental completamente ordenado, 0S8 magnons.

Este trabalho trata de cristais cubi-
cos isolantes ferromagnéticos, sistemas nos dquais predomina a
interagdo de intercambio, e portanto bem representados pelo
Hamil toniano de Helsenberg:

H=--3 I 8.8 (1.3)
f#m fm & m



onde IEE sao as integrais de intercambio, gﬁ e 0 operador de
spin correspondente ao sitio 7 da rede magnética. Supomos que
a interacao e de curto alcance, e s0 entre primeiros wvizinhos.

As integrais de intercambio sao consideradas pa
rametros do problema. Adquelas que envolvem atomos na superfi-
cie ficam modificadas no nosso modelo, introduzindo-se I, en-
tre ions na superficie e I, entre um spin da superficie e um
spin vizinho no interior. Estes parametros representam a in-~
fluéncia sobre as integrais de intercambio superficiais de va-
rios fatores:

a) a vizinhanca de um ion na superficie e no in
terior do sistema & diferente, tendo os spins superficials me-
nos vizinhos, e estando contiguos ao vacuo. Isto tem efeitos
muito drasticos sobre os orbitais eletrdnicos dos estados d
(ou £, segundo seja o caso), os quais sdo em Ultima insténcia

}.

responsaveis pelos valores numéricos dos {Iij

b} pode-se esperar que a superficie sofra em al
guma medida uma reconstrugao e/ou uma relaxagao. Entende-~se
por reconstrucao uma mudanga na malha bi-dimensional do plano
(suposto que este seja um plano cristalino ideal) da superfi-
cie. Este caso nao sera considerado no que se segue. Por re-
laxacao entendemos a mudanc¢a da distancia interplanar na super
ficie e no interior. Este Ultimo fendomeno, se existisse, alte
raria de varias maneiras os valores numericos das integrais de
intercambio, sendo o efeito mais trivial a mudanga da superpo-
sicao dos orbitais afetados, que depende exponencialmente da

distancia entre eles. Eventualmente, consideraremos a modifi-

cacao da simetria do Hamiltoniano, estudando efeitos de aniso-



tropia superficial.

Serao estudados neste trabalho os efeitos da su
perficie sobre a dinamica, ou seja, como se modifica o espec-
tro das excitagoes. Em particular, como & que aparecem estados
localizados. Devido a estrutura autoconsistente da aproxima-
géo que adotamos, a RPA, deve-se calcular simultaneamente ()
perfil espacial da magnetizacgao na diregao perpendicular & su-

perficie,.

Ha uma série de trabalhos na literatura que abor

(1)

dam estes problemas parcialmente, Mills e Maradudin calcu~-
lam o efeito da superficie no calor especifico e no desvio de
gpin associado a cada sitio de um cristal ferromagnético semi-
infinito a balxas temperaturas e sem considerar I, e I, dife-
rentes de T de volume. Eles resolvem esse problema na aproxi-
magao de Holstein-Primakoff, supondo <S§> = S. Nesta aproxima
cao, adequada para baixas temperaturas, 80 existem magnons lo-
calizados em uma malha magnética chbica simples, com superfi-
cie (100), se as interagaes com os vrimeiros e segundos Vvizi-

nhos de um dado spin sao consideradas. Este calculo nao & au-

toconsistente.

0 espectro das excitacgoes magnéticas fol também
estudado por De Wames e Wolfram(z). Eles obtém os modos de on
das de spin localizados na superficie para ferromagnetos cubi=-

cos, admitindo a modificacdo dos parametros de intercambio da



superficie, e calculam as relacoes de dispersao para o cristal
clbico simples; escrevem as equagoes de movimento para as trans
. + - ~ .
formadas de Fourier dos operadores Sf e Sf em relacao ds coorde
v . - . g - ) —~
nadas espaciais paralelas a superflcle e em relagao ao tempo,
~ . . ~ z =
e desacoplam as equagoes mediante a aproximagao <SI> v S, vali
da para T » 0. Este calculo nac & autoconsistente.

Takeda e Fukuyama(B)

calculam o perfil autocon-
sistente da magnetizacgao e a variagao desta com a temperatura
na aproximacao de campo médio, com o que deixam de lado a dina
mica das excitagoes superficiais.

(4)

Harriague e Majlis obtem o espectro de ener-
gias de magnons locallzados em falhas de empilhamento em um
ferromagneto de Heisenberg de estrutura CFC a baixas temperatu
ras, usando, como Mills e Maradudin, a aproximacao de Holstein
e Primakoff, e obtem gque os modos localizados dependem dos pa-

rametros I, e I, da falha.

iR

0 recente desenvolvimento de fontes de eléetrons

(5)

polarizados tem estimulado o estudo das propriedades super-—
ficiais dos sistemas magnéticos. Experiéencias de espalhamento
elastico e inelastico de elétrons de baixa energia sobre super
ficies de amostras de materiais magnéticos isolantes podem ofe
recer informacao muito detalhada sobre a estrutura magnética da
superficie e sobre o espectro das excitac¢oes magnéticas, loca-
lizadas na superficie(6'7). Isto & devido ao fato de que os
elétrons com energias até mais ou menos 150eV nao penetram mais
do que um ou dois planos atomicos dentro do cristal, sendo, em
consequencia, uma ferramenta adequada para estudar proprieda-

des das superficies(s).



No Capitulo 2 tenta-se explicar de uma maneira
qualitativa o mecanismo de "supertroca" responsavel pelas pro-
priedades magnéticas de certos compostos de terras raras, aos
quais se aplicaria a teoria desenvolvida neste trabalho(g_lz).

No Capitulo 3 descreve-se o método da funcao de
Green para O sistema semi-infinito adaptandoc uma aproximacao
RPA para spin S arbitrario, desenvolvida originalmente por
Hewson e Ter Haar, ao caso de sistemas coOm superficie(7'l2),pg
ra desacoplar as equagoes.

No Capitulo 4 utilizam-se as fungoes de  Green
para ;istemas semi-infinitos no caso de ferromagnetos isolan-

tes de estrutura cubica simples (CS) e de face centrada (CFC)

com Hamiltoniano isotrOpico de Helisenberg.

Com a teoria desenvolvida nos capitulos 3 e 4,
calcula-se de maneira autoconsistente no Capitulo 5 a magneti-
zacdo em cada plano e as relagOes de dispersao dos magnons su-
perficiais em fun¢ao da temperatura e das constantes de inter-
cambio para os sistemas tratados.

0 Capitulo 6 estd dedicado ao calculo da segao
diferencial de espalhamento inelastico de elétrons lentos pola
rizados.

No Capitulo 7 considera-se o efeito da anisotro
pia superficial na interacdo de ilntercambio e estuda-se sua
influéncia sobre as propriedades dinadmicas e termodinamicas dos
ferromagnetos considerados. O modelo tenta representar uma ca
mada superficial ferromagnética sobre um substrato paramagnéti

co. Obtemos temperaturas de transigao da superficie aprecia-



velmente maiores que a temperatura do volume(l3).
O Capitulo 8 analisa os resultados principais
obtidos neste trabalho e indica possiveis linhas de pesquisa

sugeridas pelos mesmos.



CAPITULO 2

ORIGEM E DESCRICAQ DA INTERACAQ DE INTERCAMBIO

2.1 - Interacao de intercambio direto

Numa tentativa de explicar o magnetismo, Dirac
e Heisenberg, independentemente, descobriram a interagaoc de in-
tercambio, baseados no principio de exclusao de Pauli. Esse
principio requer que as fung¢oes de onda eletronicas de coorde-
nadas espaciais e de spin sejam antissimétricas em relagao ao
intercambio de um par de eletrons. Iste faz com gue os autova
lores da energia dependam das orientacoes relativas dos spins
dos elétrons, ja& que mantem os elétrons com spins paralelos
afastados e, portanto, reduz a repulséo coulembiana deo estado

com spins paralelos relativamente aquele com spins antiparale-
105(14)

A diferenca de energias entre a configuracac de
spins paralelos e antiparalelos & a energia de intercambio. A
interacio de intercimbio mais elementar aparece no calculo da
energia de um sistema de dois elétrons.

O Hamiltoniano de dois elétrons (e dois protons
em posicbes fixas) & (sem considerar a repulsao coulombiana en-
tre os protons):

i

_ nt
H = Hl(rl)+H2(r2)+V2(rl)+Vl(r2)+V (rl’r2) (2.1)

onde Hi(r) = - v2+Vi(r) (2.2}
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e Hi(r)q)i(r) = e, (¥) (2.3)

£ & a energia fundamental de um atomo isolado. Vamos conside-
rar ¢i(r) real.
O Hamiltoniano H & simétrico em relagao & troca

de Indices tanto de elétrons gquanto de ions.

Definimos

by = ¢ (ry) ¢, (r,) ' (2.4)
e by = 9 (ry)dy(xy) (2.5)

(Wor) =1 (2.6a)

(ory) = 52 (2.6b)

S = (byrdy) = (95,07 (2.6¢)

Calculamos agora a matriz do Hamiltoniano na

base (wo,wl) (aproximacdo de Heitler e London) (Apendice A).

Chamando
[ 2 2 2 s
C = J $7 (ry) — 95 (r,y)dr,dr, (2.7)
|r -1,]
vV = J ¢2(rl)vl(rl)¢2(rl)di’l = J[ ¢l(rl)v2(rl)¢l(rl)d§l (2.8)

> . - )
t = J ¢l(rl)Vl(rl)¢;2(rl)drl (integral de transferéncia) (2.9)
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e
e2 -> ->
/ £ -r,
{integral de intercambio). (2.10)

A matriz Hamiltoniana na base (y_,¥;) e:

2 e+ 2VHC 268242 ESHT
B = (2.11)

2582+2tS+I 2e+2V+C

com autovalores dados por:

|l -E | =0 (2.12)
Chamando a = 2e+2V+C e b = 2ESZ+2tS+I, a
eq. 12 fica:
a - E b !
= 0 {2.13)
b a - E

cujas solugOes sao:

(2.14)

E, = atb
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Se a integral de superposicaoc S & igual a zero,

(tight~-binding)

E, = 2e+2vHC-T (2.15)
B, = 2¢+2VHCHT (2.16)
A diferencga de enerdlas E,"Eq = - 2T.
Os autovetores correspondentes a E0 e El sao,

na base (wo,wl):

Para E_: $é = (_i ] (fungao antissiméetrica) (2.17)

b = [ ! ] (fungdo simétrica) (2.18)

Levando-se agora em consideragao o principio de
Pauli, a fungdao de ondas total deve ser antissimétrica.

Consideremos I > 0. As fungoes de spin corres-

pondentes ao autovalor com menor energia, EO = a-I, devem ser
simétricas, e correspondem a 5 = 1. Sao Xi(sz = z1). (Nao con
sideramos aqui a fungao de spin com s? = 0). Portanto, a fun-

cao de ondas total de minima energia gue pertence ao subespaco

de 8 =1 {(tripleto) e

+ _ 1 _ S § _ +
v = ;%—(wo W) X1 ;§:i¢l(rl)¢2(r2) ¢1(r2)¢2(rl)]xl (2.19)
A funcac de onda gque corresponde ac  autovalor
E. = a+I & simétrica; portanto, a fungao de spin deve ser an-
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tissimetrica, correspondendo ac caso de spin § = 0 (singleto),
Xo-

A funcao de onda total do singleto sera:

1
v, = ~——[¢ (r Yo, {(r,)+o¢, (r,) (r.) {2.20)
s~ 5 (P10 ¢y (Tp) 4y T ]Xo

I possivel descrever qualquer sistema com dois
autovalores com um Hamiltoniano efetivo de spin 1/2. Em 1928
Dirac mostrou que, para o caso especial de elétrons localiza-

dos em orbitais ortogonais, o efeito do principio de Pauli po-

dia ser levado em consideragao acrescentando ao Hamiltoniano
um termo da forma .Z.—I.. rl/2+2§..§.1 . Com este Hamiltoniano
i<j "ij - i"73
a diferencga E,"Eq = 2Iij. 0 Hamiltoniano
H=-2 7 Iij§1.§j (2.21)

i<]

chamado Hamiltoniano de Heisenberg, € o ponto de partida para
a descricgao de sistemas que apresentam magnetizagao espontanea.
Ele &€ aceito como v&alido para a descrigao do magnetismo em iso

lantes, onde os elétrons estao mais ou menos localizados. Se

I < 0, o autovalor com menor energia & El = a+I e o autovetor
correspondente é Vgs Ou seja, o estado fundamental com I < 0 &
de spins "antiparalelos". No entanto, tambem se aceita que a
definicao de energia de intercambio seja muito mais complexa
gque a simples interacao entre dois elétrons, descrita acima.
Em particular Iij & o resultado de mais de um mecanismo. No
caso de compostos isolantes de Eu, que sao reconhecidamente os
mais proximos ao ferromagneto ideal de Heisenberg, o mecanismo

dominante parece ser o chamado de interacao de "supertroca"(l52
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2.2 - Interacao de "supertroca"

Vamos descrever qualitativamente o mecanismo pro

(9) e desenvolvido por P.W. Anderson(lo) para

posto por Kramers
explicar o antiferromagnetismo de certas substancias como MnSe,
MnTe etc., em que os ions magnéticos nao poderiam ter uma intera-
cao de intercambio direto suficientemente grande que justificas

se o valor da temperatura critica dessas substancias.

O comportamento dos compostos magnéticos de Bt

. . ++ .
pode ser explicado basicamente como os de Mn mas, para Sim-
e . . ++ -
plificar, descrevemos aqui o caso do MnO, pois o Mn tem so um

= ~ +
eléetron nao emparelhado, enquanto gque o Eu * tem Sete(ll).

Experimentos realizados por Shull(lz)

, de difra
cao de neutroné por agueles compostos de Mn, revelam os seguin
tes fatos:

1) Os ions magnéticos MntT formam uma rede CFC;

2) Apesar de estarem separados por um ion  nao
magnético (Se, Te, ©O), os ions de Mn estao fortemente acopla-
dos.

Kramers, visando explicar a interagao magnética
entre ions de terras raras ou metais de transig¢ao em compostos
isolantes, propde que, mesmo na auseéncia total de superposigao
de orbitais 4 ou f dos ions magneticos, existiria a possibili-
dade de que o ion ligante tivesse um spin diferente de zero em
alguns estados excitados. Estes teriam entao uma forte intera
¢ao de intercambio com cada um dos ions magneticos e, em conse
quéncia, forneceriam uma interac¢ao indireta entre o0s ions mag-
néticos adjacentes. A consideracgido dos estados intermediarios

deste tipo favoreceria energeticamente a configuracao "paralela”
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ou "antiparalela” dos ions magneticos, segundo o caso.

Essa diferenga de energia pode ser simulada por
um Hamiltoniano efetivo que depende s0 dos spins dos ions mag-
néticos e que tem a forma da interagdo de intercambio de Dirac-

Heisenberg, descrita na secao 1 deste capitulo:

(2.22)

T gesta interacao dependera, de

0 parametro J€
uma maneira mais ou menos complicada, da configuragao do esta-
do fundamental e dos estados excitados do sistema formado pe-
los ions magnéticos e o ion ligante.

Anderson, em seu trabalho, mostra que o Hamilto
niano que descreve dois ions magnéticos com um ion de ligante
entre eles pode ser decomposto em tres termos aditivos:

g = H° + gt + g®¥ (2.23)

onde H® descreve os ions sem interagao, HY & a parte das inte
ragoes que conecta o estado fundamental do sistema com um cer-—
to sub-espago de estados excitados, e B representa as forcgas
de troca entre o spin total do ligante e os spins dos ions me—
t3alicos magneticos. Tanto H° quanto 1t s3o independentes de
spin.

Os estados excitados contém, por hipdtese, pelo
menos um estado em que © ion do ligante tem spin diferente de
zero, e em geral isto obriga a transferir elétrons do ligante

para um dos ions metalicos.
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Se considerarmos um autoestado aproximado de

1° + Htr, calculado até primeira ordem em teoria de perturba-

¢oes no Hamiltoniano Htr, teremos:

(@]
Vg ¢ = @V, ¢ T PV ¢ (2.24)
O tr
(po JH T [9, )
b = S.t o s, t {(2.24a)
AE
At = EC - Eg ¢ (2.24b)

s, t (singleto e tripleto), indicam diferentes alinhamentos re
lativos dos spins dos ions metalicos.

Suponhamos, para simplificar, que os coeficien-
tes a e b sejam independentes do alinhamento dos spins. Podemos
agora calcular a energia total do sistema até primeira ordem

ex
em H

(L) _ EO+AEtr+(¢é tlHexlwé o) (2.25)

O terceiro termo na eq. (25) depende explicita-

mente do spin do estado intermediiario, de maneira que a diferen

ca

(1) _ (L) _ (1) _ 1 CX 0
AE =B, -E. = (LIET[Y

1 eX 1
2y o= L IETT )

= b7 | g [0y - (e [ vy | (2.26)

desde que os eclementos de matriz de 1% entre ¢§ £ € Vg ¢ sejam
r !
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nulos até a ordem considerada de teoria de perturbagoes. Na

fig. 2.1 queremos representar esquematicamente esta situacgao.

s
Mn

Fig. 2.1 - Esquema de dois possiveis estados fundamentais do Mh++tf_

. . - . s
Partindo do estado sem interacgac singleto wo po
de haver uma transicao a um estado excitado do tipo singleto

w;, como mostra a fig. 2.2

0

s s

Fig. 2.2 - Esguema do estado excitado tipo singleto ws

Partindo de um estado sem interagao do tipo tri
pleto (Mn+, Mnt), Yo, a transicao pode ocorrer a um estado ex-

citado tipo tripleto (fig. 2.3).



Fig. 2.3 - Esquema do estado excitado tipo tripleto w%

As energias de intercambio entre o spin do O e
. ++ =~ . ' . -
o spin do Mn sao diferentegs nos estados ws e wt e esta e a
origem da diferen¢a de energia entre os alinhamentos t++ e ++
, ++
dos ions Mn .
As mesmas idéias podem aplicar-se a descricao
das interacgdes magnéticas em outros compostos. No EuO, em par
ticular, a interacao resultante entre primeiros vizinhos magne

ticos e ferromagnética(ll).
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CAPITULO 3

FUNCAQO DE GREEN PARA O SISTEMA SEMI-INFINITO

3.1 - Introdugdo

Neste capitulo vamos desenvolver o método da
funcao de Green para sistemas de muitos corpos, da mecanica es
tatistica quantica, para um cristal gque ocupa um  semi-espago
com uma superficie livre. Temos assim simetria de translagao
em planos paralelos 3 superficie e obteremos as equagoes de mo
vimento para as transformadas de Fourier em relagao ao tempo e
is coordenadas paralelas a superficie.

Aplicamos também as idéias da aproximagao de

(16), o que implica, no caso da superfi-

Rogolyubov e Tyablikov
cie, em fazer uma aproximagao a mals do que no caso infinito.
A partir do Hamiltoniano de Heisenberg isotropi
co, obteremos um Hamiltoniano efetivo heff, resultante das
aproximagoes usadas.
Finalmente, obteremos um sistema de equacoes pa

ra os valores da magnetizagadao em cada plano, em fungao da tem-

peratura, e valido para qualquer valor de spin S.

3.2 - Método da funcao de Green

O objetivo desta secao & calcular a fungao de

Green de Zubarev definida da seguinte maneira(l6):

+ _ + Cam - _ ot - N
Gﬁﬁ(t_to) = <<Sz(t),sﬁ(to)>> = —-ig(t to)<[sz(t),sa(tol > (3.1)
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a média sobre um conjunto candonico de sistemas

-H/kT
. s = Tr e -H/kit' . Tr e H/KT _ o ¥/kT (3.2)
Tr e
onde H & o Hamiltoniano do sistema e F & a energia livre de
Helmholtz.

presentagao de

de movimento

St(t) e S:(t) saoc os operadores de spin na re-
[ 2
Heisenberg

iy 4 .
st = "Mt o) M (h=1) (3.3)
[ ¢
_ 1 t >0

a(t) = 0 £ <0 (3.4a)
(S+,s_ \ = gts” - g7g" (3.4b)

- > 5 >
g m-— 2 m m £

Os subindices se referem a sitios da rede.

Os operadores Si(t) e S: satisfazem as equacgOes
% m

| + Tt
i =— 8 {t) = ’ s (t),H (3.5)
at I _ 3 _'

- +
Derivando a funcgao de Green G, (t-t ) em rela-
- O

cao ao tempo, obtemos a equagao:

+
ac’  (t-ty)

dt

dB(trto) 4+
= — <} 8
dt [:3

ou:

Lm
, d + . - _
i 3T <<S+(t) : SA(to)>> =
£ m
B as’ ()
(t),SE(t01-> + <<i I : Sﬁ(t0)>> (3.6)
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.d + - Lt - .
laE<<Sz(t);S+(to)>> = 6(t-t0)<_?i(t);8+(to) >+

m m —
~ _
+ << S+(t),H ;S+(to)>> (3.7)
—4 m
As funcoes de Green do segundo membro sao de

ordem superior ds iniciais, ou seja, envolvem um nimero maior
de operadores gque as do primeiro membro. Escrevendo as equa-
coes de movimento para as fungoes de Green do segundo membro,
se obtém analogamente equacoes em que o segundo membro conteéem
maior nimero de operadores que o primeiro. Dessa forma gera-
se uma cadeia infinita (hierarquia) de equagoes para as fun-
¢oes de Green, que devem ser complementadas com condigoes de
contorno, dadas por meio de teoremas espectrais.

A eguagao (7) & exata mas impossivel de ser re
solvida sem fazer aproximacdoes. As vezes, mediante um método
aproximado, pode-se desacoplar a hierarquia da Eqg. (7) , ou se-
ja, reduzi-la a um conjunto finito de equagBes que podem ser
resolvidas.

Representaremos a funcao de Green em termos de
sua transformada de Fourier temporal

G (-t ) = [ dw 6" (w) (3.8)

Q’m J oo ,Q,m
Substituindo na Eg. (7) a Eg. (8), obtemos as

equagoes para a transformada de Fourier temporal:

w<<S

- 1 + -
(8 5 (5>, = 37 <[S_’i(to),8ﬁ(t0]> +

= +

+ <<«

S%_(t) ﬂ ; Sr}(,to)»w (3.9)
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0 Hamiltoniano H depende do problema -~ tratado.
Os ferromagnetos dos guais nos ocuparemos estao bem representg

dos pelo Hamiltoniano de Heisenberg:

gH=- )1 8.8 (3.10)
N ce ol -+

+ E —
Em termos dos operadeores S5, =_Si{+isy , 5. = s*-

- -
v i, [} 3 1
~iS+ e 5, 0 Hamiltoniano pode-se escrever

) [
_ + o -t ZoZ
H=- ) I {1/2(s s + 8.8 ) + 8787} (3.11)
E#I_Em 2 m ¢ m g m

+ z .
Os operadores St 5 e S5, satisfazem as regras

+ - z -
L9 g 29 L g

Substituindo a Eg. (11) na Eg. (9), obtemos:

=)
x>

de comutagao:

8 {3.12)
-+ >
L9

+ I+
Qo+

=)

+ - 1 + -

w< S () 3 s (L )>> = 3= <[§ (t ), s _(t ;] > -
i moo e 2m o [Tgpett o]

- 2 ZI (<<S+SZ : S;>> - <<Sjs+ : S:>>) {(3.13)
I TE I E m v i E m

Agora nos encontramos com fungoes de Green do

tipo

HES I

<<g g%
g m v

e+

s z -
Se substituimos o operador S5 por sua media es-

Py

= z P
tatistica, estaremos desprezando as flutuagoes de S no sitio
£
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e ~ X v . >
£ e suas correlagoes com as componentes S? e S+ no sitio i.
i 1
+.2 -~ z + .-
<<S 8738 >»>> = <S"»<<S ;S >> {3.14)
T 7T w e W
14 m 4 i m

Esta & a aproximacao introduzida por Bogolyubov
e Tyablikov, chamada também aproximagao de fase aleatdria

(rea) (177

No apéndice B explica-se a razao do nome RPA para
a mesma e mostra-se o significado desta aproximagao para o ca-
so do sistema semi-infinito.

0 sistema que estamos tratando & um cristal cl-
bico. Suponhamos que a superficie livre coincide com um plano
cristalino. Sendo o plano da superficie um plano infinito te-
remos simetria de translacao em todos os planos paralelos a es
te.

A aproximacao de Bogolyubov e Tyablikov, aplica
da a um sistema infinito, supde gue o valor medio <Si> & o mes
mo em todos os pontos da rede. !

- A .
No nosso caso admitiremos que <S5 > varia de

plano em plano desde a superficie, mas o consideraremos cons-

tante dentro do mesmo plano. Aproveltaremos a simetria de

translacao bi-dimensional também para expressar a fungao de

Green G__(w) e a constante de intercambio I, em termos das
g N tg

componentes de Fourier k, paralelas ao plano da superficie.
7 (.—* -+
G (k",w)expllk".(f“—g") (3.15)
J

I (§">expli§".(fu—§"31 (3.16)

H

1

H

I
ZVA
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Substituindo estas transformadas nas  equagoes

para a funcao de Green e usando a aproximagao RPA, Eq. (14),0b

temos:
We (0B =L s%s w2 ) 1. (0)<8FsG. (w,F) -
g T om i iTTgm T e
-2 <SE> E IiE(K )Gim(m,E") (3.17)
onde <Sf> = <Sz > > = <SZ>, independe de ﬁ"
2 ,Q,;)Q.n 'Q'

3.3 - calculo da funcao de Green na RPA

A Eq. (17) pode ser escrita

<SZ>
» eff _ 7
_fw-H )E o = = aim (3.18a)
onde
eff _ _ Z T z
(w—H )Rj = {w 2§Iij(0)<si>)6£j + ZinQ(ku)<S£>6ij (3.18Db)

. Z .
E conveniente escrever Iij e <Si> respectivamen
. Z -
te em termos das quantidades no volume: I e <SVO1>. Definire

nos entao:

Iij/I = Eij {3.19a)
_ z z

a; = <Si>/<8vol> (3.19b)

= w (3.19¢)
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gjm = IGjm {3.194)

Nas novas variaveis a equacao (18.a) ée:

ff
(v - ne Yg = o/2w : (3.20a)
£ff
Q=v - &% (3.20Db)
onde
eff _ e _ 3>
(% )Qj = EEij(O)Uidjg ngeig(k")éij (3.21)
i i
heff & um Hamiltoniano magnético efetivo, cujos elementos dia-

gonais representam o Hamiltoniano de campo medio, enguanto dque
a presenca de elementos ndo diagonals sao proprios da aproxima
cao RPA.

Para resolver a Eq. (20) vamos estudar a equa-
cao homogénea de autovalores a ela ligada:

eff

{(h -v) X =0 (3.22)

Admitiremos que todos os autovalores de heff se

jam reais. E facil verificar que a matriz

+
Xanc
Q'(\J) =1 n ;:"\)"“‘"‘“ (3.23)
n
satisfaz a Eq. (20) sob a condigao de que o conjunto de autove

tores {Xh} forme um sistema ortonormal e completo, ou seja,
Doy 2 =1 (3.24)
n n

Em consequéncia, a Eg. (23) mostra que:
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1) Os polos da matriz de Green g sao as autofre
guéncias do Hamiltoniano efetivo;

2} Os elementos da matriz 9 gm sa0 proporcionais
de transformadas de Fourier das amplitudes de probabilidade de

achar a excitacdo ¥ localizada no sitio ¢, se no sitio m ela

tinha amplitude 1 a t = 0. Para verificar istb, basta conside
rar a solucdo geral ndo estacionaria x(t) da equagao de
Heisenberg:
£
ih d-|x(e)> = 1° Erxey»

|x (£)> = eihT Tt | x(0) > (3.25)
Da Eg. (25) temos gque
— t
<g|x(t)> —([X(t)]g = g e T 'n <% |n><n|x(0}> (3.26)
J

Supondo agora <hix(0)> = § na base local, te-

mh

mos

{
lX(t)]ﬂ (x ) (X)) (3.27)
De modo que a transformada de Fourier de ¥ (t) sera, para t > 0

(com v -~ v+ie para garantir a convergencia):

*

\ Ny z (Xk)R(Xk)m
[X(t)jﬂ,v+ie -tk v—vk+ia (3.28)
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3.4 - Calculo da.magnetizagao

Para resolver as equagoes para a fungao de
Green & importante obter-se as representagoes espectrais  das
funcdes de correlagao

<5

s> = /. J(w)dw (3.29)

=
= +

<g¥sTs = /7 g(w ey g = 1/kT (3.30)

= 4+
= |

e suas relagbes com as representagoes espectrais das funcgoes de

Green G++(w).

Fx

As funcgOes de Green de argumento complexo n

+ ) L} -~ [
Gig(m) podem ser consideradas como continuagoes analiticas nos

. superior
semiplanos

> . - s
. . , se Im y < 0 respectivamente, de uma uni-
(inferior

ca funcdo com singularidades no eixo real. A distribuigao es-

pectral J(w) das Egs. (29) e (30) satisfaz(lG)

+ p—
G (w+ie)-G,  (w—ie)
J(w) = i ~** L2 (3.31)
ePUw 1

Substituindo a Eg. (31) na Eqg. (29),

G+£(m+ie)—G (w—1ie)

<78p> = i lim, /7 dw A T L2 _
e+0 e -1
- ImGzﬂ(w+i€)
= - lim,_ 2/ dw " (3.32)
e~>0 e -1
Relacionaremos agora a fungido de correlagao da
Eg. (32) com <Si> e obteremos um sistema de equagoOes para os

<Si> para cada plano e em funcao da temperatura que pode ser
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resolvido em forma autoconsistente.

Partimos da seguinte igualdade:

1/2[ +s_+s_s+} + (SZ)2 = 5(5+1) (3.33)

e usando a relacao de comutagao, Eg. (12), chegamos a que

s7st = g(s+1) - s% - (8%°2 (3.34)
Usando a identidade (valida para todo S)
r=+85 .

It {(8°-r} =0 {3.35)
r=-5

z, 2

Para § = 1/2 , (87) = 1/4.
Obtemos, da Eg. (34), a relacao

<§,§8,> = 1/2 - <8y> (3.36)

e a Eg. {32) se escreve:

. Gy, lutie) -G lu-ie) .
i lim+ S dw = /2 - <Sl>
e=+0 eBUJ -1

Se S # 1/2, & conveniente introduzir, seguindo Hewson e Ter-
(17,18) ~ . .
Haar , as funcoes de Green para generalizar o formalismo

para dqualquer S

sy, (3.38)

I
A
A
€3]
~y
€3]

(n})
Gy, g )

As equagBes de movimento para essa funcao de
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Green, na RPA introduzida neste trabalho, levam d solugao:

<isy, (s)HMsH™ s
My kw=hy,, =T 72
QQ 3, 27

(3.39)

0O comutador

+ - +.n-1 2 - n=1, +.n-1
_fl,(sg)n(sg)n :] = {2nSi+(n -nﬂ (s st (3.40)

Por outro lado

2y2%(3.41)

s(s+1)—(n-—p)(n-p+1)-(2n—2p+1)si-(sjl

=8

entao

_+ -n + n-1 2 n-1

s ,(5, ) (8 ) = (2nS +(n -n) I {S(S+1)-(n-1-p) (n-p)-
_E L p:l

- (2n-2p-1) %~ 2} (3.42)
J

Escrevemos a relacadao equivalente a Eq. (33) pa-

ra operadores (S_R)n e (Sz)n-
(n) &
- oo 2 ImG (w,k,)
<s)MsH™> = -lim, 2[ duwi— szﬁu - (3.43)
. g~+0 ~oo 47 e -1
vemos que pela Eg. (39)
o 2
<spMsH™ = -lim, 2 [ dw 2 szi. [: ST 11> x
e=0" e a7 4
2t (w,2, |
m w' 1
X l ‘JQQ (3.44)
eBmwl
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e pela Eg. (41),

_l 5
- [ 2 T (Q ~ (w, k) )
<(sz)n(sz)n> = - & l1im, | dw a__ | a%, NS S
n £~+0 -0 4 } eBL0 1
z 2 n-1 q z, 2
x <2n87+(n“-n) T 1S(S+l)—(n—l—p)(n—p)—(2n-2p—l) i—(sg) >
p=1 J
(3.45)
0O colchete no segunde membro da Eg. (45),
-1 .
¢2(S) = - lim L J dw §~§ [ d2ﬁ" " L2 P (3.46)
es0 " o 4= e” -1
- . - ~ (18)
& a generalizagao da fungao Y (S) de Hewson e Ter—Haar para
o sistema semi-infinito.
Usando agora a identidade Eg. (35) obtemos
(Sz)zS+l como combinacao linear das primeiras 2S poténcias de

Z, N
o)

riaveis independentes. Portantco, precisamos 2S5 equagoes inde-

Si, de modo que as potencias (S onde n = 0,1,...,2S8, sao va
pendentes.
Expressando o primeiro membro da Eg. (45) em

termos da Eg. (41) para n variando entre 0 e 25, obtem-se um

sistema de 25 eguac¢Oes com 2S5 incognitas <Si> p <(S?)2> '
<(Sz)3> <(SE)2S>

n
< 1 iS(s+1)—(n-p)(n—p+1)—(2n—2p+1)sz-(sz)2} > =
p=1 ) )

n-1 f
< 2nSi+(n2—n) 11 {S(S+l)—(n—p—l)(N—p)-(Zn—mel)Si—(Sz)2¥ > X
p=1 J

x §, (8) (n =0, 1, .., 28) (3.47)

hl
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Hewson e Ter-Haar ‘'0) obtiveram a solugao geral:
25+1 n —~|25+l
] E—%(SJ E+¢2(S)_] + E-:—l-:—%(s)\l |_¢2(S)_j
<S£> = — — = - ::| (3.48)
25+1 25+1
BT UL
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CAPITULIO 4

APLICACCES AOS FERRCMAGNETOS (UBICOS SIMPLES E CUBICOS DE FACE CENTRADA

4.1 - Introdugao

Vamos aplicar o cilculo da funcgao de Green de-
senvolvido no capitulo anterior a redes de spins de estruturas
cibica simples (CS) (segoes 4.2 e 4.3) e de face centrada (CFC),
(segcao 4.4), para qualquer valor S do spin. A magnetizacgao su
poe-se paralela a superficie para nao ter que considerar cam-
pos demagnetizantes.

Suponhamos que a variagao espacial da magnetiza
cac afeta sO0 os dois primeiros planos a partir da superficie,e
que a magnetizagéo atinge o valor do volume no terceiro plano,
para simplificar o problema.

As constantes de intercambio entre spins no pla
no da superficie e entre a superficie e o segundoc plano sao
considerados diferentes das do volume (Fig. 4.1).

Consideraremos o caso em que a superficie & um

planc (010).
4,2 - Sistema clbico simples

Como vimos no capltulo anterior, para calcular
a magnetizagdo & necessdrio ter uma expressao para a inversa

da matriz ou seja & ' = adj 9/ Det Q.
Portanto, vamos calcular esta matriz para o ca-

so particular da malha clibica simples. TLembramos que
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Y
| -
Fig. 4.1 - Esquema da estrutura cubica simples. A superficie
e o plano (x,z). As interag¢oes entre vizinhos es-
tao indicadas. Também mostra-se a variacao da mag

netizagao nos diversos planos.
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(v, ) = v - n°tF (4.1)
com
eff o _ _ _
koo (K = Snm[gknzo(m)om ejz(m,m-i-l)om+l
- e,{m,m-1)o -0 [e (n)é__+eg, (n,m)é +
ﬁ" m—%_ m g" nm K" n,m+1
+ Eﬁin'm)an,m*l (4.2)

para a malha CS com interagao entre primeiros vizinhos e para
o plano da superficie paralelo aos eixos (x,z) do cristal. A
magnetizagao tem a diregao Z.

Os parametros da Eqg. (2) se definem:

N {s" se n=m=0
4Y0(ku)'
1 se n=m#0
Ek"(n,m) = (4.3)
€1 se N oum =0
n#Fm
1 se e m#O0O )
>
Yo (Ka) = 1/2 (costa + coskza) (4.4)
Definimos tambem
2t+q
Ry = - (4.5)
TR
‘ S )
o = 2—olgL+4(l—enoo){l*yo(ku)l (4.6a)
_ 4. ey ey @
oy = 1 Go€1+4(l Ol)tl Yo(k”) (4.6b)
= l—g (4.6c)

1
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Blo = 0,6, (4.7a)
Bol = UotL (4.7b)
Bip = 01 (4.8a)
Byy = 1 (4.8b)
Bﬁm =0, & > 1, m >» 2 (4.8¢c)
0., (L > 3) = 2t :v—2-4[1-y0(i")l (4.9a)
oy, (2 > 3) =0 (4.9b)

Logo, a matriz Q sera:

2t+0¢OO Bol
B1o 2ttayy,  Byp
! 821 2t+o¢22 1
& = ! ' 1 2t 1 (4.10)

Fica evidente que ©0s a's e B's sac uma perturbagao do sistema
. - . . . -1
sem superficie. £ facil calcular diretamente a lnversa § .,

desde gue a matriz { & tridiagonal.
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Partimos para isto da definicgao geral:

(aty = 2 o
m Det

Veremos agora gue os elementos de matriz (Sfl)im,gg

dem ser escritos de maneira bastante simples. Chamando

, onde N = n? de planos do cristal, e DN-p ao deter-

minante da matriz que se obtém tirando as primeiras p filas e

colunas, temos as seguintes relagOes de recorréncia para os de

terminantes D

(para p > 2).

N-p
Dy = (2840 )Py 17F10B61PN-2
Dy-1 = (2t+077)Dy_57F12P51Py-3 (4.12)
D-p = (2t4055)Dy 37Dy y
Dy-p = 2tDN_(p+l) ~ Dy (p+2) (4.13)
Para p > 2 todos os determinantes D tem a forma

N-p

nao perturbada

2t 1

1 2t 1 - (4.14)
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s3ao os polinomios associados de Tchebishev de

DN_p(t)
que também admitem

Un(cose)

Assim:

Uﬁkp(t)

a expressao

sen (n+l1)0
senb

primeira espécie

(2t+abo)?ygi - B8

1

Blosol.Pﬁfé

(2t+aoo) - Dﬁ—3
(2t+q. - )D - B..B —
11 )915, 12721 B
_ 1
: B, B
- lo ol
t+ -
s pirg. o 12821 D3
%11 7D

N-4
N-3

N-

ol Dy_

2
1

(4.15a)

(4.15b)

(4.16)

Voltando ao caso p > 2 definimos a dquantidade:

Substituindo no denocminador da Eq. (17) DN—p

expressao da Eq.

DN—p—l' etc.,

sucessivamente,

chega-se a:

(12), e repetindo esta substituigao

(4.17)

pela

para
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~ 1 !
£ = ” T T (4.18)
- 1
2t = 5o .
que & equivalente a:
2
E7 = 2t 4+ 1 =0 (4.19a)
ou
-1
£ + £ = 2t (4.19b)
Entao (Q_l) e (Q_l) odem ser escritas
00 11 P
-1 1
(Q ™) =
o0 B, . B
dtra_ - lo ol (4.20)
Qo 812821
2t+o -
11 7 ZEta,, - €
<]
-1 1
(L) = (4.21)
Y e - PioPor o FiaPaa
11 2t+OLOO 2t+(122 - £

Precisaremos da continuacac analitica ao plano com-

plexo dos polinOmios Un(t)’ para poder interpretar fisicamente

o parametro £ definide naEg. (17). (Q_l)ER , come fungao de E, se
ra um quociente de polindmios:
N, (&)
-1 L
- 4,2
@ e = 578 (4-22)
e a anulac¢ao do denominador corresponde acos polos da matriz

(@ ™) e,portanto, da funcao de Green, como ja vimosno capitulo

28
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anterior.
Para t real e |t| < 1, definimos t = cosg.

U € um polindmio de grau n em cos¢ (Eq. (15.b). To

das as raizes de U _(t) est3o contidas no intervalo [t| < 1. Is
to implica que & & complexo:

E(e) =t = i/ 1-t2 , lg] = 1 (4.23)

1

A funcao £(t) e, consequentemente (5 tem um

) e
corte para |t| ¢ 1 e portanto & preciso considerar a continua-
cao analitica para t e & complexos. Na Fig. 4.2 vemos uma re-

presentacao de £(t) no plano complexo.

Vamos definir as variaveis complexas

+

t =+t + ieg = cos{0+in) (4.23)
g = e (OHIN) (4.24)
ou: E = e eie = e_n(cose + i senb) (4.25)

Devemos escolher o ramo éxt+id = £ - it Uig+z;2 dﬁ
para garantir que Im G+ < 0, consistente com J{w)> Si CcOmo se
vé na Eg. (3.31). Se |t| > 1, pode-se demonstrar gque a  fra-
caoc continua, Eq. (18), converge a raiz real & da Eq. (19.a) .,
que tem menor valor absoluto(lg). Neste caso |[&| < 1. Para
esse intervalo da wvariavel t, os polos do denominador, expres-

so como polindmioc em &, correspondem ds frequencias dos mag-

nons localizados na superficie. Pode~se verificar facilmente
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Fig. 4.2 - Representagao de £=t+ (t2—l)l/ 2. Mostra-se

o ramo correspondente a continuagao analitica para t
no semiplano superior. A semi~circunferéncia inferi
or & a imagem do corte de § no planoc t camplexo
-1 < t < 1 onde se encontra o cantinuo. As setas ma
iores indicam o sentido em que varia £ na semi-~cir-
cunferencia inferior quando t varia em todo eixo re-

al —» <t < oo,
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que

U1 [cos(8+in)l

lim > £ = et (4.26)
n--co U [cos(8+in))

n-0 -n
nr-w

Se chamamos € = kya+ﬂ e substituimos t = - coskya

na Eq. (49.a), verificamos que a relacao de dispersao para os

modos de volume & a mesma que para o sistema infinito:
U(ﬁ) =6 — 2 (coskxa+coskya+coskza) {(4.27)

4.3 - Modos localizados e modos de volume. Significado fisico

do parametro £

O significado do parametro { pode ser visualizado

considerando na Eg. (3.20) um elemento nao diagonal de

(Qg)ﬁm , L £ m:

Qifﬁ—l‘rg£-1,m+92,ngnm+%,g+1gg+1,m = 0 (4.28)
Para g > 3 as eguacOes sao as nao perturbadas

Ip-1,m * 2E o Ipu1,m T O (4.29)
Definindo

gim I Const.xﬁ (4.30)

com m fixo (a constante de proporciconalidade independe de &}, temos:

+ X = 0 (4.31)

X + 2t x 041

-1 2
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com solugoes

x, = Ap’ (4.32)
onde p satisfaz

(o0 + o %) + 26 =0 (4.33)
Se chamamos p = -¢ , a Eg. (33) & identica a Eg. (19b).

Para entender o significado fisico de £ , e portan-
to de XR , basta cbservar Jue XR sao as componentes dos autove
tores do operador heff.

Na Eg. (3.23) vimos dgue

2 . g
. g "m
g, = i g — i (4.34)
n
0 produto matricial
ff (n) _(n}*
(" %) x b g
Yoo peff . 5 ) s m m
b (7 Gy lvtie) =4 Pn v +T% (4.35)
Em particular, para v > v
’ (k) _*(k)
) eff . I A S A “m
. (R ) g 9y tie) = 1 T +
off (n} _* (n) ]
+ Y (7 )SRXR *m “m (4.36)
k#n \)k-—\)n+i€ :

Desprezando os termos com k # n, no limite & — 0+, resulta

9o (ucrie) = x{ g Fo /e (4.37)



. (k) p
gpm(vk+le) RSN (&) (4.38)
portanto, coincide com a Eg. (30).

lg] = 1 corresponde acs modos de volume, ja que o]

médulo da amplitude do magnon & constante no semi-espago da re

de: gp| = 1. Os modos localizados (modos de superficie) cor-

respondem a |£S|< 1, pois a amplitude do magnon decai com a
LA = P P

distancia a superficie: |g_]| 5o 0.

A relagdo de dispersac para os magnons superficiais

em termos de ¢ para |[t| > 1 (Jg | < 1) é:
g S

1 [ &
= — 4+ 2 + - .39
Ve T Eg * 4|1y, (K, | (4.39)
sendo £ raiz da equacgao Det Q(g) = 0.
4.4 - sistema cubico de face centrada

Consideremos um ferromagneto semi-infinito de estru

tura CFC. A superficie livre seja ¢ plano cristalino (111).
Escolhemos os vetores de baSe(zo):
Kl =a/2 (1,0,1) , (4.40a)
2{2 = a/2 (0,1,1) , (4.40b)
.
A3 = a/2 (1,1,0) (4.40c¢)

Os vetores reciprocos sao:
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ﬁl = (2r/a) (1,1,1) (4.41a)
B, = (20/a)(1,1,1) (4.41b)
§3 = (2¢/a) (1,1,1) (4.41c)

Um vetor kK geral sera:

kK= ) kB (4.42)
i=1
ou
kK = (k, k) (4.43)
onde
Ko = (kyoky) e (k = ky) -

0O vetor ﬁ"descreve a propagagao de ondas em uma direcao parale

la ao plano (111), embora ele mesmo nao seja paralelo ao pla-

no. Os vetores Kl e Kz definem uma malha haxagonal (Fig.4.3}.
0O vetor de ondas
>

k = k1§l+k2ﬁ2+k B

3B (4.44)

pode ser expresso em termos de um terno de vetores Bl’ 32 e §3

tais que Bl e 32 Sao a base do plano reciproco dual do  plano

X, X))

& B _

By = ~15 (2 Kl Kz) (4.45a)
3a

> B _

b, = =5 ( Kl+2K2) (4.45b)

3a
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Fig. 4.3 - Rede hexagonal correspondente a super-
ficie (111) do CFC. Os sitiosl1,2,3,4,5,6 e 7 es-
tdo no plano (111). Os sitios 8,10 e 12 estao
acima do plano. Qs sitios 9,11 e 13 estao abaixo

do plano. Kl' KZ e £3 sao o8 vetores de base.
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Estes vetores satisfazem, para qualquer ﬁ, a identidade:

_)- —

k = kl§l+k2§2+k3§3 klbl+k2 ,TYBy (4.46)
onde:

> > > Fy = =

ke = lel+k232 e ka = klbl+k2b2 (4.47)
ﬁ; esta contido no plano (Kl,ﬁz). Como o produto escalar tan-

to de k, como de k! com um vetor do plano (KI,KZ) & 0 mesmo,
convem trabalhar com Bl e 32. Qualquer vetor dentro
da primeira zona de Brillouin do cristal CFC tri-dimensional

se projeta sobre o plano do espago reciproco perpendicular ao

eixo cristalino (111} e fica dentro da primeira zona de
Brillouin bi-dimensional da rede hexagonal de base (Bl, 2)

de tal forma que as componentes de E"nas direcOes de Kl e 32
sao iguais ds componentes de sua projegao E; nas direcoes 31

'5g .
e b2 respectivamente.
Para obter a equacao de movimento para as componen-
tes de Fourier da Funcao de Green, neste caso €& conveniente ge

neralizar a transformada de Fourier em relagao as coordenadas

paralelas, incluindo uma fase proporcional & distancia a super

ficie, que torna os elementos de matriz do thf(k P V) raﬂ5(4):
g,,(v) =& Z g, (K, yvexplik (Z -m )+ig(k ) (2-m) ) (4.48)
fm 8 ka
l > , o = — . >
T % 1, (K exp(ik, - (3, -, ) +iy (§,) (2-m) (4.49)

p(k ) & a fase do fator de estrutura

gy
1
mll—'

- Liitexp(2rik ) texp2miky) | (4.50)
L J
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2 1 )
97 = §[3+2(COSZW(kl-k2)+C052ﬂkl+COSZWk2)J , (4.51)
+
tgw(ﬁ - sen2wkl sen2ﬂk2 (4.52)
" l+cosZWkl+cos2ﬂk2 .

Na tabela 1 mostramos os valores calculados para as

transformadas de Fourier dos parametros de intercambio Igmd;J'

f 0 | 1 > 1
I,, (k) 31, (39°-1) 31(3¢°-1) 31(3¢2-1)
12,2+1(ﬁ“) 3T, ¢ 3T ¢ 3I¢
Iﬁ_lfg(k") 0 31, ¢ 3I¢

Tabela 4.1 - Transformadas de Fourier dos parametros de inter

~ ; >

cambio Igm(k")
Substituindo as transformadas das Egs. (49) e (50)

na (3.13) e fazendo como no caso anterior a aproximagao RPA,

obtemos uma equacao equivalente a Eq. (3.20.a).Como no caso ci

bico simples, secao 4.2, definimos para a malha CFC

1 o _ lew (2

—3" OE.OO = 2 01€L+4(l En OO) iLl Yl(krl)] (4.5351)
1 -1 4(1 -y (%) a 53b)
3 9qp = 1m0 ta(1mog) |17y Ok, (4.

L = 1-g (4.53c)
3 %22 1 i
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Bio T 3.0 i By T 3denog (4.54a)
Bip = 3¢9y P By = 3¢ (4.54b)
Bomg =3¢, 2 >2 m>1 (4.54¢)
v, ) =1 - %(1—¢2) (4.55)
€, e g, , como antes, sao as constantes de inter-

cambio relativas ao volume, e 0o € 07 tém o mesmo significado

que para o CS. A matriz @,

2t+(1OO 3¢ELUO

3¢€Lol 2t+o¢ll 3¢Ol
) 3¢ 2t+a 34
Q= ) 22 (4.56)
) 3¢ 2t 34

3¢ 2t 3¢

tem exatamente a mesma estrutura que para o sistema cibico sim
ples.

Em termos das variaveils

t' = t/3¢ ; (4.57a)

ol = 0.‘.22/3¢’ r (4.57b)
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e Bgm = Bim/3¢ (4.57c)
e substituindo Bzm -+ Bim’ agg -+ “2& e t' - t , temos:
1 1 [ 1 1
{Q )OO = 35 BB (4.58)
lo" 0l
2t+o -
00 B,,B
2t+a - 12721
11 2t+u22—£

Em termos da nova variavel t ,

<
Il

3[2¢t+2+4(l*¥l(§")) (4.59)
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CAPITULO 5

CALCULO NUMERICO DA MAGNETIZACAQ

5.1 - Introdugao

Vimos que para o sSpin §
G, = fi¢2(5),sJ ' L =10,1, ... (5.1)

Estas equagoOes devem ser resolvidas de maneira au-
toconsistente, ja que ¢2(S) contem {0n , n=0, 1, 2}. Para o
caso de dois planos variados, teremos duas equagoes com duas

incdgnitas o, e 0;- A magnetizagao de volume também & um in-

grediente das equagles: o, = -

Para obter Oy resolvemos primeiro autoconsistente-
mente o problema da magnetizagao para o cristal infinito na

(17)

aproximagao RPA Entao, com o, como dado para cada tempe-

ratura, resolvemos numericamente as equagoes para O, © 07p-

5.2 - Calculo autoconsistente

Teremos que calcular a fungao ¢£(S) da Eg. (1), onde

1

Im(§ )M(w,ﬁ..)

; 1 (" a2 ( 2 >
¢;2(S)=-—llm+ = f dw | d” k, {5.2)

e-+0 2

41 eBw—l

de acordo com a Eg. ' (3.46).

Faremos isto para a estrutura cubica simples e
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cibica de face centrada.

a) Estrutura ciubica simples

Consideraremos primeiro a integral sobre a frequéen
cla, escrita em termos da variavel t, ligada com a frequencia
pela Egq. (4.9a) para o sistema cubico simples. Quando a fre-
quencia w varia entre -« e 4+, v (frequéncia reduzida) e t (pa-
ra ﬁn fixo), tambeém variam entre -« e +wx., Em termos da varia-

vel t, entao

-1 -
2 @ Im( ™) (t+ie,ky)
p,(S) = lim (- 22 [ a2z, J dat i ‘ } (5.3)
g-+0 R —c e” =1 J
com
=27 < 8% s lote2+a(1loy (B ] (5.4)
w = < vol |L YO u) )} -
Para calcular a integral
_l .
0o Im(Q 7),, (E+ie k)
( at 29,
Bw
J oo e” ~1

lembremos que (Sfl) () tem um corte para -1 < t < 1 e eventu

22
almente polos isoclados, para -1 > t ou t > 1, se existem rai-

zes reais ¢ debet o= 0 com !Ea} < 1. Os polos contribuem com

N N (&)
(K, 8)= = 7 )8(E-E )~ (5.5)
a D'(E)

=1
Im( )22

Ent3o,



[ -1 .
) a2 N '-l Im(Q )M(t+1€)dt
¢Q(S) = lim - 3 [ dk,, B (£) -
e->0 27 J l-1 e -1
2
N,Q,(g(:x) (l"ga ) l
T D (E ) £ Bwl(g ) _y (5-6)
o a o e o
A integral sobre ﬁ" dentro da primeira =zona de

Brillouin bi-dimensional quadrada para o sistema clbico sim-
ples, foi calculada mediante um programa de computacac usando
o método de Gauss bi-dimensional.

A primeira integral na Eq. (6) foi calculada nume-
ricamente mediante uma sub-rotina de integragao, a fungao DCADRE
da biblioteca IMSL (International Mathematical and Statistical
Library). Para os planos £ =0 e ¢ =1, no somatdbrio da

Eg. (6) teremos

2
o

2
N (£ ) = ga{(1+ullga+ga)(1+u22£a)—612€ ki (5.7)

2
£, (Tt £ +87) (1+a,58 ) (5.8)

P
—
Ty
1l

o tfo, ta

1 oo ~11

1]
I

22

8y = 0y 0y e 0oty 0o+ 2= (B By B q)
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3 = Ogotep1t2agyte 01955781 2%0 R 10P01%22

a T IFoqqapytegsop78) )

5 ~ %22 \ (5.10)
b) Estrutura ciubica de face centrada

Como vimos na secao 4.4, para calcular a magnetiza-
gao em um cristal cubico de face centrada, as eqguagoes e os cal
culos sao os mesmos gue para o cristal cubico simples, se fizer
mos uma renormalizacdo adequada dos pardmetros e variaveis do
problema (Egs. (4.52) a (4.57).

Para calcular é integral extendida & primeira zona

de Brillouin do cristal CFC usamos o método dos pontos especiais

desenvolvido por BaldereSChi(ZI) e Chadi et al(zz) para inte-
grais tri—-dimensionais (60 pontos), encuanto gue para as inte-
grais bi-dimensionais usamos uma extensdo do mesmo método de

Chadi, desenvolvido por Cunningham(23).

Calculou-se autoconsistentemente a magnetizagao do
volume o_ em fungao da temperatura. g, € 9q foram calculados
usando UV como dado. Para este fim, usou—-se a sub-rotina ZSYSTM
da biblioteca IMSL, que resolve um sistema de n equacgoes nao
lineares. As raizes da eguagao D(f{) = 0 foram calculadas usan-
do o programa POLRT (biblioteca SSP - Scientific and Statisti-

cal Package - da IBM).
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5.3 - Resultados para a magnetizacao e as relacoes de dispersao

de magnons superficiais

Nas figs. 5.1, 5.2 e 5.3 vemos a magnetizagao da

superficie e do volume em funcao da temperatura para o ferro-

magneto cibico simples com § = 1/2 e para o cubico de face cen
trada com 6 = 1/2 e S = 7/2, para £, = 1 e diversos valores de
£y .

Pode-gse notar que, tanto para CS comoc para CFC, a

temperatura critica do volume,gque coincide com os valores dados

; : (17,24) . . o~
por Tahir-Kheli et al e Flax et al , domina a transicgao
4 fase paramagnética do sistema. Tanto o plano da superficie
gquanto o segundo plano tem a mesma temperatura critica do volu
me.

Observamos tambem gque quando ¢, decresce, a super-
ficie mostra uma tendencia a passar ac comportamento bi-dimen-
sional (2D) do modelo de Heisenberg, que nao tem fase estavel
{25) 2D

(ou seja, T = 0).

ordenada -

A magnetizacdo em func¢ao da distancia a superficie
cresce até atingir o valor da magnetizacaoc do volume no tercei
ro plano. Este comportamento & observado para valores de
€, < 1.5. Para valores de ¢, > 1.5 a magnetizacao do segundo
plano chega a ser maior que a de volume a temperaturas relati-
vamente altas.

As figs. 5.4 e 5.5 mostram as relagoes de dispersao
dos diferentes ramos de magnons superficiais para os cristais
CS e CFC, assim como os limites do continuo.

Quando T aumenta, aparecem ramos superficiais acis



ticos novos ou os que ja estavam presentes se afastam mais do
continuo. Os ramos superficiais oticos, pelo contrario, tendem
a desaparecer ou a se aproximar do limite superior do conti-

> ( oticos
nuo. €, < 1 favoresce ramos -1t
acustices

] respectivamente.

A fig. 5.6 mostra o perfil de magnetizacao para
a malha CS e as figs. 5.7 e 5.8 os perfis de magnetizacao para
a malha CFC, S 2 1/2 e 8 = 7/2, respectivamente.

Com a temperatura critica reduzida Ta = 8.04 da

fig. 5.8 que corresponde a estrutura CFC, S = 7/2 (ex.: EW0),

de nosso calculo numérico, e usando para % os valores dados
por Rushbrocke e Wood(3l), a temperatura Tc tem o valor 78K en

quanto gque a temperatura medida & 77K.

Na fig. 5.9 estad representado o parametro £k,

fator de amortecimento da amplitude dos magnons. O modo acls-
tico corresponde 3 curva de £ nedativo e o modo dtico a de g
positivo. Lembrando-se que [—g|£ da a amplitude do magnon no

plano ¢, o modo acistico mantém a fase quando varia de planoc
em planco. Contrariamente, a fase do modo Otico muda em 7 guan
do varia—-se de plano.

Na tabela 5.1 comparam-se o0s valores da magneti

(1)
o )

zagdo da superficie calculados com o; = o (denotados o e
com o, = o (denotados oéz)) para a estrutura CS, S = 1/2 e
T = 0.28, e para diversos valores de ¢, ¢ €, . Foram compara-

dos os resultados da magnetizacao de superficie supondo que a
mesma se alcanca no segundo plano (modelo de um planc variado),
com os do modelo de dois planos variados. Vé-se que a conver-—
géncia & magnetizacdo do volume & muito rapida, o que justifi-
ca a suposigao de que sd uns poucos planos, em que a magnetiza

cdo & diferente do volume, precisam ser considerados. Os re-
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sultados indicam gue ha uma diferenca de 15% na magnetizacao da

superficie calculada com os dois modelos.

€0 £, 051) Géz) o
0.5 0.5 0.278 0.235 0.831
0.5 1.0 0.460 0.400 0.842
1.0 0.5 0.550 0.500 0.859
1.0 1.0 0.730 0.700 0.904
1.0 1.5 0.825 0.801 0.936
2.0 0.5 1.078 1.078 0.947
1.5 0.5 0.870 0.845 0.914

Tabela 5.1 - Comparagac dos valores da magnetizagéo de super-—
(1) (2)
) )

ficie calculados cam um (o e dois (T,
plancos variados. Estrutura CS, $=1/2, 1=0.28 pa

ra diversos valores de €, e €, .
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—

Fig. 5.1 - Magnetizacao superficial na estrutura ctbica simples
funcao da temperatura reduzida TKT/6Th2.  en=l ; S=1/2 ; 1,°0.33;
A o, 7 B:g=1;C:e,=0.5;D: g,=0.1 ; E: £,=0.01
g = 2<Sz>

an
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A
B
C
D
1 L | 1
15 .20 .25 .30 .35 T —»
Fig. 5.2 - Cristal cibico de face centrada. Magnetizagao de

de superficie o, em funcao da temperatura reduzida T=kT/12Ih2 .
Tc=0.386. Superficie (111). e,=1. A : magnetizagao de Vo
Iume; B : g;,=1 ; C 2 £,=0.5; D ¢ g,=0.1. 858 = 1/2.



\

1 2 3 4 5 T—» \
0 i ] i \ : i L i

Fig. 5.3 - Cristal oTbico de face centrada $=7/2 , magnetizacao de
superficie (111) para os valores indicados de ¢, e en=l, em funcio
da temperatura reduzida 7 . T C=8.O4 .
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L1 -
. /H:IS 10 - 1.5 N

] I t

Fig. 5.4 - Relagoes de dispersdo para magnons de superficie pa
ra o cristal clbico simples com uma superficie (010) para e,=1;
1=0.17; €;,=1{+); =2 (@ ); 1=0.3; =1 (-). v = frequéncia
angular em unidades de 2hIo  versus A(ki)=l-y,(k.), vide Bq.
(4.4).
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P ' —

//M
e AE) —
i | i i ]
0 .15 .30 .45 .60 .75

Fig. 5.5 - Relagdes de dispers3c para magnons de superficie na rede CFC.
A regifio com ralas verticais & a faixa continua do espectro. O eixo hori-
zontal representa A(]_E,.)=l—y1 (E,.) . Ver Eg. (4.55). As curvas correspordem
respectivamente a: A : 1=2, £,=1.5 ; B : 12, g=0.1; C: =5, £,=0.1 ;
Doz t=2, g=0.1; E: =5, ¢=0.1.
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O

N
L—m i -
0 L 2
Fig. 5.6 - Perfis de magnetizagao para o
cristal C5 (0,1,0) & = 1/2. €4 =1 .

g, = 1 e temperaturas indicadas.
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0 1 n 2

Fig. 5.7 - Perfis de magnetiza-
gdao para o cristal CFC (111)
s =1/2. ¢, =1, g, = 1.

A) T = 0.383 ; B) 1T = 0.356
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2<Sz>

Fig.
cristal CFC (111) S
A) £,=1.5 ; B) £,=1 3

5.8 — Perfis de magnetizagao para o

7/2. 1=6 ; €.=1 ;
C) e,=0.5 ;D) g=0.1
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CAPITULO 6

ESPALHAMENT(Q INELASTICO DE ELETRONS

6.1 - Introdugao

As propriedades magnéticas da superficie de um fer
romagneto sao diflceis de serem detectadas experimentalmente ,
uma vez que poucas técnicas sao suficientemente sensiveis 3 su
perficie e ao spin, de modo a darem informagdo direta. Uma das
novas técnicas disponiveis & a difracao de elétrons de baixa
energila dos gquais pode-se atualmente dispor de feixes com 0
spin polarizado. A intensidade do feixe difratado esta relacio

(26))_

nada com a magnetizacao da superficie (Felcher et al

O primeiro trabalho tedrico sobre espalhamento mag
nético de elétrons de baixa energia pela superficie de um fer-
romagneto e o de D.L. Mills(6). Ele calcula a segao de choque
para T =~ 0, usando a aproximacac de Holstein-Primakoff para os
operadores de criacgac e aniquilacao dos desvios de spin. Os
modos normals das ondas de spin utilizadas neste trabalho ti-
nham sido obtidos por Mills e Maradudin considerando as intera
goes de intercambio entre primeiros e segundos vizinhos: J, e
Ty respectivamente, para um cristal ferromagnético de estrutu

ra cubica simples(l).

)

Harriague et al(27 calcularam a segao de
choque do espalhamento magnéticeo ineldstico de elé&trons de bai
xa energia pela superficie (001) de um ferromagneto de

Heisenberg cibico centrado no corpo, também na aproximacao de
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tron 4 ou £ e Qc o volume da cé&lula unitadria. A constante do
acoplamento pode ser talvez da ordem de 0,1 eV(6).

Suponhamos que a Eq. (1) possa ser usgada para des-
crever a interacao entre o elétron incidente de bailxa energia
no experimento de difracao de elétrons, e os spins nao empare-
lhados da amostra, se para s(;) usarmos a densidade de spin as

gocliada com o elétron incidente.

Um potencial de contato desse tipo foi introduzido
(28)

por ggrgennes e Friedel e posteriormente usado por
. . 2
Mllls(6) e Harriague et al( 7)
G
V() = 52 s(E). [ s p(T-1) (6.2)
I L

onde S € o operador de spin na posigao { da rede, p(f) a den-
£
sidade de elétrons d ou £ do ion, normalizada de modo que

J Ao (F-3) =1 (6.3)
Para calcular a densidade de spin eletronica S (r)

- = .
expandimos © operador de campo dos eletrons Y(r) em um conjun-

to completo de estados de uma particula {¢(f)}

w(r) = J C_ b _(¥)y (6.4)

s(r) = % W (@, w(f)} = L 9480 aCmatn (B) 6 (E) (6.5)
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onde

6.3 - Funcao de onda do eletron incidente

Na presenca da superficie do cristal e elétron in-~

cidente pode ser descrito por uma auto-funcgao da forma
o () = exp [ iKu.T,] £, (¥) (6.7)

onde ﬁ" & um vetor de ondas paralelo a superficie do cristal,
k & o vetor de ondas conjugado da variavel y, sendo esta a
coordenada perpendicular a superficie(G).

Suponhamos a superficie no plano x-z e o resto do
cristal na regiao y > 0. Entao para y grande e negativo ¢ de-
ve ser a solucao da equagao de ondas para a particula livre de
modo que %{@j sera proporcional a sen(ky+§) onde & & a defasa-

gem, que depende de k e ﬁ“. Para v dentro do cristal e perto

da superficie, o comportamento de fk(y) sera complicado. Estu
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dos experimentais tém indicado que os elétrons incidentes com
energias na vizinhanca de 50eV ou menos penetram sO uma ou du-
as camadas atdmicas no cristal(G). Em consequéncia vamos su-
por que para y > 0, fk(y) decai rapidamente guando y aumenta,

' > . , - -
de maneira que ¢k(r) tem uma amplitude apreciavel so na camada

superficial.

6.4 - Secao diferencial de espalhamento

A secdo diferencial na aproximagdo de Born é:

|5 ) |<1’€',s',f|v|}‘€,s,i>!2W(i)P(s)a(E-Eimf)

(6.8}

m & a massa do elétron livre, |k,s> o estado do elétron inci-
dente, |k',s'> estado do elétron espalhado; i e £ sao respecti
vamente os estados inicial e final do alvo,.
.. TBE4 ~RH, - o .

W{i) = e /Tr (e ) & a probabilidade de achar o sistema mag
nético no estado inicial i; e P(s) & a probabilidade de que o
elétron chegue 3 superficie com spin s. Supomos gque hd peque-
na transferéncia de energia E de modo que k' = k. V & o poten

cial de interacao dado pela Eg. (1)

Calculemos © elemento de matriz
<ﬁ',s',f!§§.§#p(§—§)lﬁ,s,i>
E 3

da Eqg. (8).

0 termo l-ésimo da soma
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<k',s',f|susap(;-i)|k,s,i> =

%
= <f|Sg|i><sl]5a[s> J d3z¢ﬁ, k,(r)p(f—f)¢+ (£) {(6.9)
Q‘ wr k"'k
cnde
a = (x, v, z)
e
" (64 - o
<S8 IS |S> = AS'S {6.10)

s' # s garante que o espalhamento inelastico & devido & absor-

¢ao ou emissao de magnons superficiais.

Com AK" = Kﬂ—fn , calculamos
L, E
3 * > > 9 >y 1Ak, - 4y > .
J d rcbk‘.”k,(r)p(r %) k,.,_k(r) = e Yn{Ak..,k k) (6.11)
onde
N

N 3>, ' , iAk,--r,

Yn(Ak“,k',k) = d’r fk.(y +n)fk(y'+n)p(r e (6.12)
— > -

Utilizamos a notagaoc £ = (f.,n).

Aqui supomos, por simplicidade, que as funcoes de

onda fk(y) nao dependem do spin. Entao, a Eg. (8) sera:

2 12 G§ & —iAKy.fin
gﬁg_ i%-J —59 ) o B(s)y,v, e x
g Lem i,f,s, T n
n'nl mr "
o oL iAE"_R:' B * B, * _BEi
X A <f[8 [i>e (AS,S) <f|SZ’\1> (e /%) S (E+E.-E.)

(6.13)



Na RPA os operadores Si sac substituidos pelos va-
lores médios: Si + <Si> e sao consequentemente independentes
do tempo, de maneira que estes operadores nao contribuem a se-
cao de chogque ineldstico e serao portanto excluidos do seguin-
te estudo.

Introduzimos agora as transformadas de Fourier dos

operadores de spin em relagao a Tt

+
16K . L
st =7 e s* (6.14a)
Aku 1N E iu 3
+
sT = s" (6.14b)
Akn 1T Akn PR
Devido a conservagao do momento angular total, a

parte de susi gue contribui ao elemento de matriz da Eg. (9) e
{

% s*s” + 58T (6.15)
Akn N Aknrn

Substituindo a Eg. (15) em Eg. (13) e escrevendo

six) =1 [ ar eixt (6.16)
2T J oo
encontramos
linel *
dzc © Tm Y2 G, ) P (s) Yn'n?
= | —_— s e
dEdQ S' LZWJ 2 S,n,l’l' 4
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\

T (m
L 1 3 -_—
v 25885 ar et (o) 5T, (v (6.17)
- -'!—\k"rn Aklrfn

pois os @ e B que contribuem ao espalhamento inelastico 530
(a, ) = (F,%).

Como j& dissemos, vamos supor gue os elétrons nao
pehetram mais do que o primeiro plano, n = 0.

~ - + iy
As fungdes de correlagdo <8~ (0)s* ~ (t)> po-
Akn!n Aknl’n

dem ser relacionadas 3s fungoes de Green:
Im<<S"_> ; S++ >
+ -
J <S;_> (O)S_—_> N elEt _g_t_ - _ 2 Ak"':%E Akn et
=@ Ak, ,n Xk, ,n m e -1

r
E

(6.18)

P(s), a fragdo de polarizagao dos eléetrons incidentes, tem a

forma
(
Xj‘ S = +
P(s) = (6.19)
1-x, s = 4
L
Os elementos de matriz <S|A%|s'> s3o
..I.. —
A++ = A++ =1 (6.20)
Supomos que o spin dado por s = + & paralelo & magnetizagao.
Para s' — + que corresponde d absorgac de energia pelo feixe

de eldtrons, a secado diferencial de choque inelastico e
inel 2

m ) c 2 + -
= - |5 lv] "% Im<<S i S >>_B(E) (6.21)
12“1 4 sk, ,0 AK,,0 F

dzU
dEd D

L +
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Para S' = ¥ correspondente a uma perda de energia pelos elé~

trons, a segcao diferencial de choque inelastico &

dzo inel ) - 12 GO . )
dEdn = 2= 1 P e
L ¥
+ - r _ 1
x  Im <<S | PS L >vin l1+B(—-E)J (6.22)
'&kﬂ r O A}{l'l r O
B(E) = (ePf-1)7t (6.23)
Obtivemos assim a segao diferencial de espalhamento de elé-

trons por cristais ferromagnhéticos semi-infinitos, tanto para

absorgao como para emissao de energia pelos elétrons do feixe,

6.5 —~ Resultados

0s resultados mostram que a densidade espectral de
magnons no plano da superficie, que & o ingrediente
fundamental das Egs. (22) e (23) para a seg¢ao diferencial de
espalhamento inel3stico, & fortemente dependente dos  parame-
tros da superficie.

Nas figs. 6.1 e 6.2 estao representados os  valo-

12

res de dzg/dEdQ para pequena transferencia de momento |A§"] 0,
e para g, < 1. Elas mostram um pico muito agudo quase no ex-
tremo de baixas energias do continuo e,quando a energia aumen-—
ta, a secgao de choque decresce até que perto do limite superi-
)1/2_

or t =1, Im g _(E, ﬁu) tende a zero como {(1-t
00

Para e, > 1, pelo contrario, observamos que, além



75

de um maximo perto do extremo de baixa energia, aparece oOutro
pico muito menor no extremo superior do intervalo de energias.

N3o & dificil interpretar este comportamento quali
tativo da densidade local de magnons. Para £, < 1, como mos-—
tra a fig. 5.5, existe um ramo aclistico de magnons superfici-
ais de energia muito proxima ao extremo inferior do continuo.

Isto aparece como uma ressondncia nas fungoes de
onde de magnons de volume de baixa energia na superficie e co-
mo uma concentracac de estados do volume nesse extremo da ban-
da.

Quando g, aumenta, ainda achamos, como se pode ver
nas curvas das fings. (6.1) e (6.2), para £, = 1.5, um magnon
de superficie aclGstico, mas ao mesmo tempo aparece um ramo 6ti
co de magnon superficial a energias por cima do continuo, e is
to produz um efeito ressonante similar sobre os estadeos do vo-
lume com energia proxima ao limite superior do continuo, que
aparece no pico menor no extremo de altas energias.

Os resultados obtidos aqui sao similares aos de
Harriague et al(27), para o ferromagneto cubico centrado no
corpo, no que se refere a forma geral das curvas, a baixas tem
peraturas. Em nosso caso, calculamos a segao diferencial de
choque para a estrutura CFC e os valores da magnetizagao empre
gados sao os obtidos autoconsistentemente.

0 efeito da temperatura, fora um fator de escala
devido a magnetizagao em IM Yoo (Eg. (3.20), & de reduzir apre
avelmente a magnetizagao de superficie e do segundo plano em
relagao ao valor do volume, como j3 foi discutido no capitulo

5 (ver figs. 5.1, 5.2 e 5.3).
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z
1

alguma maneira equivalente a reduzir ambos £, e g,.

Esta redugao de <Sz> e <87> quando T aumenta & de

Outro efeito da temperatura finita e a possibili-
dade de absorgao de magnons pelo elétron incidente.

Os calculos da segao 5.3 foram feitos visande in-
terpretar experimentos de espalhamento com eléetrons polariza-
dos.

Como ja foi mencionade na secgdo 4 deste capitulo,
a segac diferencial de choque eldstico dependerda, na aproxima-
gao RPA, de (<Sz>)2. Aproveitando esta dependéncia, Wolfram

(29)

et al obtiveram a magnetizagao de superficie de NiO anti

ferromagnético em uma experiencia de chogue elastico.

Saldana et al(30)

calculam a segao diferencial de
choque elastico e inelastico em niguel.

Assim, através de medigles simultineas de segao de
choque elastico e ineldstico de eléetrons com polarizacgao de

spin, podemcos obter <Sg> e a densidade espectral local de mag-

nons Im gOO(AEu,w)-
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€,=15 t =1.05

Fig. 6.1 ~ Segao diferencial de espalhamento inelasti-
co de elétrons. FEstrutura CFC, com superficie (111).
T = 2. As ordenadas sao proporcionais a

Tm goo(t) (l+l/(e_8hv—l)), com v < 0, correspondendc &
emissao de magnons. A abscissa @ a variavel t, ligada
com Vv pela BEq. (4.59). €,=1, t = 1.05 correspon-

de ao modo localizado com £, = 1.5.
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>0 < € =05
do
dedo — €= 2 T=5
€ =15
40 | *
30 |
20 |
10 |
0.5 y) 1;1(5
v
-1. -.5 0. 0.5 o 1L
Fig. 6.2 - Idem Fig. 6.1, para T = 5.
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CAPITULO 7

EFETTOS DA ANTSOTROPIA SUPERFICIAL NA INTERACAO DE INTERCAMBIO

Até agora estudamos sistemas semi-infinitos repre-
sentados pelo Hamiltoniano de Heisenberg isotrbpico.
Vamos agora considerar o caso em que se tem aniso-

(3L) 6 plano da superficie,

tropia na constante de intercambio
e em particular, na direcao z, por simplicidade. Veremos qual

o efeito dessa anisotropia sobre a magnetizagdao da superficie,

Para isso aplicaremos o método das funcoes de
Green desenvolvido no capitulo 3 e neste capitulo.

O Hamiltoniano gue escolheremos é:

Z L2

H= - ; 1. . (s%e%+g¥s¥4y,, .s%s%) =
AT/ s Tt Tt Tt Tty TS s I s
i3
_ 1.. (stsT+sTst) + n,.J..5%c? (7.1)
= - z ij s R 13 13 1 3
i23 172

O sistema de equagCes de movimento para as fungoes

de Green &, neste caso:

_ z -—}_ zZ -
% {w 2%<Sg>ni21iﬁ(ku—0)}6im + 2<Si>%lkm(k")6

<S?>
1

N
iﬁlej(w’k") T 6ij

(7.2)

com
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= _ _ A T z > .
9, (wk,) = {w 2§<S£>ni£1ig(k" 0)}6im+2<si>%12m(k“)di£ (7.3)
onde
‘7 se i=¢=0
Njy = (7.4)
1 se i ou 2 #0

0 valor do parametro a,, definido na Eq. (4.59) fi
ca modificado com relagao ao caso isotropico:

anis isot

Cao = a_g + ZEHGO(l-n) (7.5)

O resto dos parametros g € B nao mudam.
. - v A
Se consideramos o volume paramagnetico T>Tc,<Sv>:0
e a matriz { se reduz a (lembrando que © terceiro plano, na

nossa aproximagao, se comporta como o volume):

W lho Bol 0
Plo w2y By
Q= 0 w0y 0 (7.6)
0 w 0
0 w. 0

cC o
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Detf = 1im mN_

3
Lim (w—azz) [(w“all)(w_aoo)HBlOBOi]

As ralzes do Det§l = 0 sao:

W= Wy T 8
a 4o o Ao 12
_ Yoo 711 oo 1117 _
v 2 - 2| (0% 1By fo1)
2 J
Agora
pdia, =u’ o (o) (Wmt,)
Q0 ) 11 22
Adj 9., = ~3 (o ) (o)
11 T Y W% 22
e (Sfl) e (Sfl) sa0 respectivamente:
o0 11
(7l - WTay
00 (w—all)(w—aoo)-ﬁloBol
(gfl) 3 W™ eg
11 (w=aq 1) (way ) =By ,84
onde a5 @ Bij sao og definidos nas Egs. (4.53) a
Agora temos que
- N (w )
(0 (@%) =% [ Resw) = -1 § —D 0
o a 1“Det'(w)hw _
w=w
( — a
_ HMw,—a Wy~ O
Im(Q 1)OO = - 7 4 Ti— 1L 6hmml) + *Efaii 6(w—w2)
[ 1 %2 W2mM
_ (wy—a. 3} (wy—a )
mig ), = = o {20 S (m) + 202§ ()
11 ()= 0w 1 (w,=wy) 2

(7.7)

(7.8a)

(7.8b)

(7.10)

(7.11)

(7.12)

(4.55).

§(w—w ) (7.13)
o

(7.14a)

(7.14b)
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e
b (S) = a’ [ ak, 917911 WpT%gq (7.15)
© opl 1 WpTwy | By Buw, )
m Lg -1 e -1
a2 - 1 wl—aoo Yo" %0
b (8) =2 J K, = ™ -~ (7.16)
2m L2 (P o772

Para obter os valores autoconsistentes da magneti-
zagéo-<s§>,<si>, as quantidades ¢O(S) e ¢l(S) devem ser substi
tuidas nas Egs. (3.49).

Os resultados gue aparecem na fig. 7.1 mostram que,
com anisotropia superficial, & possivel que, para certos valo-
res das constantes de intercambio, a temperatura critica da su
perficie seja maior que a do volume., Paran = 2 e g, = 1.5 ,
Tz & praticamente o dobro da temperatura critica TZ do volume
infinito.

Estes resultados estao de acordo com os de
Sarmento el al(l3) ; Ppara um ferrcmagneto de
Ising semi-infinito com spin 1/2, para temperaturas T < TZ , €

con 08 de Diep-The—-Hung et al(32)

, que obtém curvas de magneti
zagao para filmes finos magnéticos, com diferentes valores da
anisotropia de intercambio, tanto de volume como de superficie.

Em ambos os casos, o comportamento & qualitativamente identico

ao do nosso sistema.
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CAPITULO 8

DISCUSSAO E CONCLUSOES

Neste trabalho generaliza-se a formulagao da RPA

de Hewson e Ter—Haar(lg)

para antiferromagnetos isolantes
Heisenberyg, para aplica-la a um ferromagneto semi-infinito com
spin arbitrario S. Com isto, consegue-se ir além de uma série
de cilculos anteriores de propriedades magnéticas de superfi-
cies.

Foram obtidos resultados auteconsistentes para a
magnetizagao por plano para todo o intervalo de temperaturas ate
a temperatura critica e qualgquer valor de spin. Mas para 1isso
tivemos que nos limitar a considerar variagoes de <s”> somehte
sobre uns poucos planos a partir da superficie.

Os resultados de Binder et al(33), obtidos COom
cidlculos de Monte Carlo, embora mostrem que um pegueno desvio
da magnetizacdo pode se estender a distdncias maiores, concor-
dam qualitativamente com os do presente trabalho. Em particu-
lar, eles mostram dque 0, difere de Uv em menos de 7% até tempe-—
raturas T da ordem de 77% de Tc.

A restricao a dois planos variados pode ser a
causa de que a magnetizagao do segundo plano, para valores de
g, > 1.5, chegue a ser maior que os valores do volume, como vi-
mos na segao 5.3.

Tambeém o comportamento da superficie, perto da

temperatura critica, aparentemente depende desta aproximagéo;kg

de que o efeito de impor Oy = 0 & aumentar artificialmente os
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valores autoconsistentes de Oy © 07

Outras limitacoes do presente formalismo sao ine
rentes a RPA e deverao ser superadas desenvolvendo um tratamen-
to melhor das flutuagaes longitudinais, isto &, considerando o
efeito da diferenca Sﬁ - <Si> e eventualmente também o  efeito

(34) formu-

da vida média finita dos estados de magnons. Cottam
lou o problema de um ferromagneto semi-infinito, na representa-
cao de férmions ficticios valida para S = 1/2, na qual & possi-
vel calcular correcdes perturbativas 3 RPA, mas ele nao  obtém
resultados numéricos além da RPA para a rede CS. Este metodo

nao pode ser aplicado para S > 1/2, havendo restrigaes quanto

ao intervalo de temperaturas.

Os resultados do presente trabalho dao um expoen
te critico da magnetizacao de superficie menor que um.

O calculo da magnetizacao com anisotropia na su
perficie foi feito para T menor que a temperatura critica do
volume TZ, usando-se o mesmo formalismo e modificando-se os pa-
rametros da superficie adequadamente. Para temperaturas maio-

z . . .
res gue a Tc do volume, <S8 > =0, e 0o sistema fica reduzido a

vol
uma lamina de duas camadas com diferentes parametros. Para g,
2 - . =2 L) S -

e g, malores que 1 a temperatura critica da superficie TC e ma-
. v
ior que T .
c

Concluiu-se também que, incluindo a segao dife-

rencial de espalhamento elidstico e inelastico para elétrons com

o spin polarizado, diversas informagoes podem ser obtidas sobre

as interacoes de intercambio na superficie plana de ferromagne-

tos isolantes e devemos esperar que as Egs. (6.21)e (6.22)sugiram
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um modelo Util para interpretar tais experimentos.

Em particular, o efeito de mudar a temperatura e
os parametros de superficie determina o aparecimento de picos
de ressonancia na secao diferencial de choque, que por sua vez
estd relacionada de uma maneira muito simples com a funcao de

distribuicdo espectral das excitagoes magnéticas.
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APENDICE A

CALCUI0 DOS ELFMENTOS DE MATRIZ DO HAMILTONTANO ‘DE HEITLER E LONDON

Calculemos em primeiro lugar

o lHlY ) = (lHy (rp) Ty ) + (b THy (ry) [9) +
IV, () )+ g [V () [y) + (npo[vlnt(rl.rz)lwo) (A.1)
W lH Ty = e = (g lHy 1Y) (a.2)

rr - -
= I $5(ry)o,(r,ldr, f o (rIV,(ry) ¢ (r)dry = Vyy (A.3)
W, lVytr) v ) = I o, (r )V (ry) ¢, (r,)dr, =V, (A.4)
Vo = Vi, =V {por hipdtese) {(A.5)
w_ v ey v ) = ” (r )b, ( )——fi—ﬂsb ()b, (r,)dr dr, =
o 1'2=o“”¢1r12r2|;_f|1122 1% =
172

(DA

a repulsao coulombiana entre os elétrons.

Calculemos agora o elelmento
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(g 11 ]y)

Separamo-no da seguinte forma:

{ {

[[¢1IH1(r1’+V2(r1)|w1} + {w1[H2(r2)+vl(r2)‘wl] +
( int

+ {¢1|V (rl,rz)lwl]

0 primeiro termo

>
dr. dr, =

( >
(wl\Hl(rl)+V2(rl)le) = JJ ¢l(r2)¢2(rl){Hi(rl)¥V2(rl)1¢l(r2)¢2(rl) 1955

-+ ( j >
= J¢l(r2)¢l(r2)dr2 J ¢2(r1)tHi(rl)+V2(rl)]¢2(rl)drl =

= J ¢2(rl)L—V (r1)+vl(rl)¥V2(rl)]¢2(rl)drl =¢ + J¢2(rl)vl(rl)¢2(rl)drl =

i

c+V

(A.8)

0 segundo termo € também ¢ + V. O terceiro,

2
int _ e T3y =
(b, V) = Jj 10550 ) 6, ()0, (x))dE dF, = C
1 -2

(2.9)
Logo
(py [Ew) = @ lH[y,) =

2¢ + 2V + C (A.10)

Agora, os elementos nao diagonais:
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(wollel) = JJ ¢l(rl)¢2(r2)[Hl(rl)+H2(r2)+V2(rl)+V (r2) +

1

int } >
+ v (rl,rz)Jd;;l(r2)¢>2(rl)drldr2 =

JJ ¢1(rl)¢2(r2){Hl(rl)+V2(rl)]¢l(r2)¢2(rl)drldr2 +

v [ ey e,y [ry vy ) o) e, (e aF aF, +
+ {J ¢ (r ¢2(r v int(rl,r2)¢l(r2)¢2(rl) -

= J 0, (r,) 8y (ry)ar, [ ¢l(rl)[Hl(rl)+v2(rl) d,(ry)dry +
+ { ¢l l l)drl { J ¢2(r2)V2(r2)¢1(r2)dr2 +

f > > 2
+ JJ 01 (r) oy (ry)—=—F— ¢, (r,) ¢, (ry)dr dr, = 28t+2e87+I (A.11)
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APENDICE B

TNTERPRETACAQO DA APROXIMAQﬁO DE BOGOLYUBOV E TYABLIKQOV

APLICADA AQ SISTEMA SEMI-INFINITO

+ —_
Expressamos 0s oOperadores S£ e 5 em termos das
m
componentes de Fourier:
s -
+ 1 + > ikn.lu
s@(t) =N Z S, (t,k,) e (B.1)
k"
»k A}
- - ik, .m,
5T(6) =2 T ST(£,Kl) e (B.2)
m s k;

0 Hamiltoniano de Heisenberg, em termos de S+(t,ﬁ")e S_(t,ﬁ")

e:
- - - i + - = - 4+
H = _E_ ) Iij(qu) 5 [_Si(q“)sj( q“)+§i( q")Sj(q"E] +
liéj - -_
Z, = Z
+ Sl(_qn)sj (qn) (B-3)

Substituindo nas equagces de movimento para a fun
~ + —
cao de Green (Eq. 3.9), S,(t), S5,(t) e Hdados pelas Egs. (By),

L m
(B.2) e {(B.3), respectivamente, Obtemos:

. d + o - i,
1 _d__‘t- <<S,QI (k",t), Sm( k"!to)>> -

+ - - =
S(t“‘to)‘( |:SR’ (trku) r Sm(to r _kil)]> +

- + = -, > + -, &
+-‘* ¥ Iij(q“)<<[:é£(k“,tj,8j(—q",tl] Si(q“’t)’sm‘_k"’to)>> +
dun,1ij



91

T+
+ ZI (d,) << sg(ﬁ,,,t),sf(-ﬁ..)s T S k..,t)>> (B.4)
Qi3 - h
Calculamos os comutadores que aparecem no 29 membro da Eqg.
{(B.4):

(—> E - > )
T4 - =ik, u=Cn Wi
SR (]TE“ 't) ’Si (-a—urt)

e Ed

Il
b
1
0N

N
(=2
1l

268 .5 &7 ) g (B.5)
= 2 = " ql‘l .
m_z i1 Ri 1
e
- N L (K =G 1)
LKy ApTUneln
S (kST (-q)| == [ st 6 6, e =
1 ] 5 1,1 8,1 i
—_ _ Q,r.;l|| "nr nr+n
i (Ku=) - 1
_ -+ -1 n" Mt edn _ e
== 8, ) s, e == 8, S;kw=q) (B.6)
z‘ 1,1,

usando as relagOes de comutacgao (Eg. (3.12)).

Escrevemos os somatorios do segundo membro da
Eq. (B.3) dividindo-os em duas partes: um termo com &n = ﬁn
e ¢ resto da soma com an # guz

Z > + -, > _ Z + >
§<<S£(k||—.q")si(qll) ISm( k||)>> - <<S£(0)Sl(k") S ( k") > +
qu
z > + > -_ =

) << 8] (kemq)S; (G0) 1S (k) > (B.7)



S (B.8)

& o operador do spin total no plano %. A aproximacao que fa-

remos consiste em substituir este operador pela média térmica:

Z - z
= < >
s, (0) s, (B.9)
A componente z do spin total do cristal § s? = g% se
[ R Y] tot
. . ~ Z - llé n - .
conserva identicamente, e entao <Stot> = Stot' Porem, isto

nao acontece com o spin total por plano da Eg. (B.8) e a Eq.
(B.9) & aproximada.

Além dessa aproximacao desprezamos o resto do so-
matdorio na Eq. (B.7), o que equivale a supor que a soma de
produtos de componentes de Fourier com vetores de onda dife-
rentes se cancela, devido as diferencas de fase dos diversos
termos, que se consideram incoerentes. E por esta razao gque
a aproximacao recebe o nome de "fases aleatdrias”, ou RPA.

Aplicando esﬁa aproximagao a todos os termos da Eq.
(B.4), e transformando Fourier em relacao ao tempo, se chega

a equacao

=1
=2 <S£>6 (B.10)

que e identica a Eq. (3.17).
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