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RESUMO

Neste trabalho, investigamos as corregoes de terceira
ordem e os efeitos das bandas finitas de condugao na interagao
indireta magnética na aproximacac de Bloembergen-Rowland, na
qual consideramos gque o "gap" de energia €& grande comparado com
a banda de valéncia. As expressoes obtidas da avaliagao das in-
tegrais correspondentes & interacdo indireta magnética, sao estu
dadas numericamente em funcao das distancias entre momentos mag-
néticos, do "gap" de energia e das bandas finitas de condugao.
Estes resultados indicam que recuperamos uma expressao oscilato-
ria, na qual, ao contrario da formulagao de Bloembergen-Rowland,
tanto o "gap" de energia como a largura da banda de condugao mo-

dificam a magnitude e a fase das oscilagoes.
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CAPITULO I

TEORIA GERAL

A - FUNDAMENTOS GERAIS DO MAGNETISMO

A,1 - FENOMENO DO MAGNETISMO

Serac descritos nos paragrafos seguintes alguns aspec-
tos do magnetismo de modo a fornecerem embasamento geral ao de -

senvolvimento deste trabalho.

A magnetizacao M & definida como o momento  magnético
por unidade de volume e a susceptibilidade magnética por unidade

de volume como

X = M/H v (L.A.1)

sendo H a Iintensidade do campo magnético. Materiais para 0os
quais X < 0 séo chamados diamagnéticos e aqueles para o qual
X > 0 sao chamados paramagnéticos.

O campo magnético interage com os elétrons de um atomo
de forma que um momento magnetico e induzido resultando em dia -
magnetismo. Dependendo da estrutura eletrénica, um atomo pode ter
ou nio um momento magnético permanente. Os efeitos magneticos que
nao sejam diamagnetismo resultam dos momentos atﬁmicos magneti-
cos permanentes. Se o acoplamento entre os momentos é pequenao,

o zero resulta no paramagnetismo. Na auséencia de um campo magne-



tico aplicado H estes materiais néo exibirao momento magnetico
resultante. Se o acoplamentoc entre os momentos atémicos & muito
grande, obtemos trés importantes classificacées. Se o8 momen-—
tos magneticos estéo alinhados paralelos, a substéncia & ferro-
magnetica. Os momentos magnéticos podem estar alinhados parale-
los dentro de grupos, usualmente dois. Se pares de grupos sao
alinhados antiparalelamente e 05 momentos atﬁmicos dos grupos
sao iguais, a substancia €& antiferromagnética. No entanto, os
momentos magnéticos dos grupos poderéo-nao ser iguais. Por exem
plo, quando dois elementos diferentes estéo presentes e estéo
alinhados antiparalelamente com um momento resultante. Este fe-
némeno ¢ chamado ferrimagnetismo. As redes ordenadas também po-
dem apresentar o magnetismo helical ou outras formas mais com -
plexas de magnetismo.

Os momenta angulares orbitais dos eletrons individu -
ais em um adtomo acoplam-se para originar um momentum angular or

bital Th, o gual tem associado um momento magneético.

Uy = Vg 2 {0+ . (I.A.2)

De modo semelhante, os momenta angulares de spin §h, tém um mo-

mento magnético

Mg = 2pB s s+ . (I.A.3)

20 erg/gauss, o magneton de Bohr

sendo 1y = efi/2m.c = 0,927x10"
gue forma uma unidade natural para a medida dos momentos magnée-
ticos atdmicos, % um inteiro e s um miltiplo inteiro de 1/2.

Em um campo magnético fraco, os momentos magnéticos



acima mencionados ndao atuam independentemente. O vetor momentum
angular orbital acopla-se com o vetor momentum angular de spin
para dar um momentum angular resultante jh, de todos os ele-
trons de acordo com o esquema de Russell-Saunders. O momen tum

total T tem magnitude quantizada tomando valores

13 = 3Gy h (I.A.4)

onde ©0s numeros quanticos j tomam valores inteiros e semi-intei
ros somente., O momentum J pode ser visualizado como “"precessan
do" lentamente em torno da diregéo do campo magnético externo e
tendo projegao mj na diregéo do campo, adquirindoc um dos sequin

tes valores permitidos:

my = A T D B : (I.A.5)

0 momento magnético resultante W para todos os elé

trons em um dado atomo é

“j = g {]I]+!F Ug s (I.A.6)

onde g & o fator de separacdo espectroscopica de Landé cujo va-

lor é:

J(T+1)+5(5+1) =L (L+1)

g = 1 + 2J(J+1) r (I'A-7)

enquanto o momento magnético induzido na direcdo do campo U, es
i~ -+

ta relacionada com a projecao mj do momento angular J pela re-

lagao

HZ,: g UB m:] . (I.A.8)



Observamos na natureza gue existem sdlidos que néo exi
bem gualguer magnetizagao espontanea mas tornam-se magnéticos
gquando sujeitos a um campo magnético externo. Também existem sO-
lidos gue séo magnetizados; independentemente de gqualguer campo
magnético externo. O primeiro tipo de material e chamado paramag
nético e o ultimo, ferromagnético. Existem substéncias gue sao
ferromagnéticas a baixas temperaturas mas tornam-se paramagneti-
cas quando a temperatura & aumentada acima de algum valor criti-
co TC (temperatura de Curie). As substancias paramagnéticas séo
caracterizadas por possuirem atomos ou Ions cada gual com seu
momento magnético, com origem no movimento orbital ou de spin
dos eletrons, distribuldos aleatoriamente como resultado da agi-
taqao termica. A aplicagéo de um campo magnético tende a alinhar
os momentos magnéticos individuais em diregéo paralela ao campo
magnético produzindo deste modo a magnetizagao. 0O material dia-
magnético & caracterizado por néo possuir momento magnetico re-
sultante, isto é; por nao possuir dipolos magnéticos elementa -
res na auséncia do campo magnetico.

A magnetizagéo e3pont§nea existente nos ferromagneti —
cos deve-se aos atomos dos ions, gque tém um  momento magnetico
permanente. Esses atomos interagem de tal forma a ocasionar um
alinhamento de todos os spins. Esse momento magnetico e3pont$neo,
chamado usualmente de magnetizagéo de saturagao,‘é uma fungao da
temperatura: numa substancia ferromagnética os momentos atomicos
séo ordenados com todos os. momentos alinhados no zero absoluto ;
o efeito do aumento da temperatura & reduzir a ordem até a tempe
ratura de Curie acima da gual a interagao magnética nao e sufici

entemente forte para manter o alinhamento na presenca da agita-



¢Ao téermica, tornando a substancia ferromagnética em paramagneti

ca.

A.2 - TEORIA DE LANGEVIN, WEISS E BRILLOUIN

O primeiro passo importante no desenvolvimento de teo-—
rias modernas de magnetismo foli a teoria estatistica de paramag-
netismo de Langevin para explicagao da dependéncia com a tempera
tura do comportamento magnetico de um gas paramagnético,no qual
em cada molécula ha um momento magnético permanente u.

Na auséncia de um campo externo, os dipolos do gas es-~
taréo orientados aleatoriamente e o gas como um todo néo tera mo
mento de dipolo resultante. Um campo externo magnético exercera
sobre cada dipolo um torgue e tentara alinhar na sua direcdo oS
dipolos. A agitagéo térmica perturba essa tendéncia, de modo que
a magnetizagéo M; o momento magnético por unidade de volume, &

dado por

M = Npu<coso> ’ {(1.2.9)

onde <cos8> & o valor medio do cosseno do angulo entre os momen—
‘tos permanentes e a diregao do campo, calculado sobre uma distri
buicdo em equilibrio térmico, N & o nimero de moléculas por uni-
dade de volume e p & o momento permanente das moléculas. O poten
cial V de uma molécula de momento magneético y na presenca de um

campo H €

V = —u.,H = —-uHcos$ . (1.A.10)



De acordo com a lei de Maxwell-Boltzmann, temos:

s =V/kKT
s8> =‘f e cosodn

— T (I.A.11)
J e V/KI as ‘

onde k & a constante de Boltzmann.
Integrando; obtém-se:
L

L(ET (I.A.12)

11

<cos0> = coth x - % = L {x)

onde L({x) & chamada funcao de Langevin.

Substituindo (I.2A.12) em (I.A.9); obtemos a magnetiza

cao

M = uN I)(-}i%) ) (I.A.13)

a qual nos mostra a dependéncia da magnetizagao M com a tempera-

tura.

Para altas temperaturas tal que pH << kT - & facil en -
contrar expandindo L(x) em poténcia de x, tal que L(x) = % %X, do
qual segue-se que:

NU2
M=§'—TH= XH ¥ (I.A.14)
isto e,
M C
X = T 7 . (.A.15)

onde C {(constante de Curie), - & dada por Nu2/3k. Esta relacao



€& conhecida como Lei De Curie.

A n3oc ser em casos de campos muito grandes, e ou tempe
raturas muito baixas, as relagées (I.A.14) e (I.A.15) podem ser
usadas.

Os materiais ferromagnéticos bem acima da temperatura
de Curie comportam-se paramagneticamente, obedecendo a uma forma

de lei de Curie conhecida como Leil de Curie-Weiss

(I.A.16)

onde ec & chamada temperatura de Curie.

Na deducagao de Langevin da Lei de Curie, néo fol leva
da em conta a interagao entre o momento magnético de cada ion
com os demais, ou com o campo interno que pode existir no cris -
tal.

A magnetizagao esPonténea nos metais ferromagneticos
implica cooperagao entre os dipolos atémicos dentro de um domi -
nio (sub—regiao com sua magnetizagao espontanea), isto €, deve
existir algum tipo de interagéo entre os atomos que produz o ali
nhamento dos dipolos magnéticos atomicos. A fim de obter uma des
cricdo fenomenologica da magnetizagéo espontanea, Weiss lancou a
hipotese de que um forte "campo molecular" ou campo interno lo -
cal existe dentro do material e seria a causa do alinhamento dos
momentos magnéticos at@micos. O campo interno Hm atuando sobre
um determinado dipolo; pode ser escrita na forma:

B = H + YM (I.A.17)

onde H & o campo aplicado, M é a magnetizacdo e y & a constante



de Weiss. Substituindo essa relagdao na equacao de Langevin para

a magnetizacao, obtemos

M= N L[5 (HeyM)] . (I.A.18)

Para uWH/kKT << 1 (temperaturas altas) podemos, nova-
mente, usar a expressdo aproximativa para a fungdo de Langevin,

obtendo,
M= 52 (HeyM) . (I.A.19)

Usando a definicao de susceptibilidade X = M/H, temos:

- _G
X = 5755 . (I.A.20)
c
com
C = 3 e Sc = yC . (I.A.21)
Para T < ec o campo interno €& suficientemente forte
para sobrepor-se ao efeito de desordem de agitagao térmica e

alinhar os dipolos elementares. A equacao {I.A.21) ndo vale para
T = ec, quando entdo a susceptibilidade passa por um polo tornan
do-se negativa. A presenga desse polo sugere a possibilidade de

gue possa ocorrer magnetizacao espontanea.

Consideremos agora o problema da origem do campo inter
no. A energiade um dipolo atﬁmico em um campo molecular e da ordem
de kT . Para 6, = 1000 K obtemos um campo molecular H, = YM =
= 107 gauss necessario para o alinhamento dos dipolos. Uma sim-

ples ‘interagao classica seria da ordem de 103 gauss. Portanto, o



campo interno nao e devido a interagéa classica entre dipolos vi
zinhos. A origem do campo de Weiss permaneceu sem explicagao até
a utilizagao da mecanica quantica para estudar este fendmeno.

Q0 valor da magnetizagéo foi obtido na teoria classica
de Langevin considerando que os dipolos elementares poderiam ter
gualguer orientagao no espago. Porém; do ponto de vista quantico,
os momentos elementares podem alinhar-se sO em certos angulosd;§
cretos relativos a diregéo do campo magnético aplicado.

A magnetizagao de um material paramagnético e obtida
em mecénica quantica, substituindo-se o momento magnético ucos?

pela relacgao
My = Mgug (I.A.22)

e as integrais da equacdo {I.A.12) pelos somatorios sobre todos

os estados permitidos. Fazendo isto obtemos para a magnetizacao

M = NgJug () ; (I.A.23)

By

onde

S 1 1 o
Bla) = = [(J + 'z")COth(J + E‘)O{, - '—2-' coth —2"5 (I.A.24)

& a funcao de Brillouin com o argumento

gJu H
o4 = —2 T (I.A.25)
kT
Para o << 1, temos;
Ng? J(J+11péﬂm
M = —i (I.A.26)
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Ng2 J(J+1)u§

X = 3 kT - (I-A-z?)
Comparando-se (I.A.27) com (r.A.14), vemos gque
po= gV Ja+1) i . (I.A.28)

A guantidade gvJ(3+1) & chamada de nimero efetivo de
magneton de Bohr.

Na teoria do campo molecular, temos que

gdil
kT

(H+yM) . (I.A.29)

A fim de estabelecer a relagdao entre a temperatura de
Curie 6, e a constante de Weiss vy, fazemos uso do fato de que pa-
ra H suficientemente pequeno, o << 1 a funcao de Brillouin e

aproximadamente dada por

IH]

I 33 o . (I.A.30)

Substituindo (I.A.30) em (I.A.23), obtemos:

M = NguB(J+1)a . (I.A.31)

1
3

Substituindo (I.A.31) em (I.A.29); obtemos:

_Ng2u§ J(T+1)/3k ( )
) I.A,

X:
: NgzuﬁJ(J+1)Y

T - 3%

Comparando esta Ultima equagao com a Lel de Curie-Weiss, obtemos



-11=

2 .2
Ng“ug J(T+1)y

O = 3% s (I.A.33)

que & a relacdo entre 0, © v procurada.

A equagao (I.A.33) pode ser escrita como

.3, .6
k' ¢ ='Ngzu; J{T+1) ='Nu2 (I.a.34)

A.3 - TEORIA DE HEISENBERG

Geralmente; o tratamento teorico de um fen§meno coope-
rativo requer a escolha de um meodelo para descrever as intera-
goes responsaveis pelo comportamento cooperativo e um tratamento
com mecanica estatistica de um sistema de muitos corpos sujeitos
a essas interagaes. A hipotese de Weiss atribui a magnetizagao
espontanea a interagées entre ilons magnéticos. No entanto, as
interagées dipolares magneticas sao muitec pequenas para serem
responsaveis pelas temperaturas de transigao observadas experi -

mentalmente. Esse impasse se prolongou ate que Heisenberg(é)

mos
trou que essas interagées tém origem quantica.

As teorias quanticas do ferromagnetismo atribuem a in-
teragao de troca ao alinhamento espontaneo dos dipolos atémicos
em um solido, valendo-se de diversos modelos ‘que sao aproxima -
¢Oes simplificativas das condigées complexas que existem no esta
do s6lido, para permitir a realizagao de alguns calculoeos aproxi-
mados.

A interacdo de troca de Heisenberg € uma conSequéncia
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direta das restrigées que o principio de Pauli impﬁe as fungées
de onda; de acordo com o qual se impae que sejam antissimétricas
com respeito a troca de éuas coordenadas de posicéo e spin as
fungées de onda de dois elétrons. Esta restrigéo estabelece a de
pendéncia da orientagéo de spin dos eletrons nos autovalores de
energia; a qual pode ser interpretada como uma interagéo que ten
de a orientar os momenta angulares de spin e, portanto, os momen
tos magneticos dos atomos.

Este efeito pode ser visto atraves de um exemplo sim -
ples, um sistema que consiste de dois elétrons (1 e 2) pertencen

tes a dois nucleos vizinhos (a e b) descrito pelo hamiltoniano

H = Hy + Hy, )
£y B3 2
1 2 e e
Hy = - 21 T 2m T r T r ' (I.A.35)
1 2 1a 2b
21 1
H = e { + - - ) 7
12 Yab  T12 Tip Taa

onde LR € a distancia entre os nlcleos, L e a distancia entre

oS elétrons, sdao as distdncias entre um dado nicleo e

r1b e Tra

o0 eletron no outro atomo, Yia © Ty sao as distancias entre os

niucleos e seus respectivos elétrons. As funcoes de onda antissi

métricas dos elétrons tém as formas

Uy = dgin(102) Xpey U42)
(I.A.36)
l'UZ - ¢anti(1'2) Xsim(1'2)
onde Xsim e Xanti séo as fungées de onda de Spin em forma ma-
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80 as funcgdes de onda simétricas e an -

tissimeétricas que envolvem somente as coordenadas espaciais. Em

termos das fungoes de onda monoeletrénicas [¢a(1) e ¢b(2)} para

os atomos a e b

obtemos

Yy = Ao, (1) (2) + ¢5(2) 0 (1IX_ 45 (1,2)
(T.A.37)
by = BLO_ (10 (2) = ¢,(2) 8, (11X, (1,2)
onde A e B sao fatores de normalizagao.
Aplicando a equacgao
- * o
E = f VIH bdT
obtemos
EI = EO + A (K12+J12)
(I.A.38)
: 2
Brp = Bg * B (Kyp=dyo)
onde
| * *
E, =f.¢a(1)¢b(2) Hyo, (1) (2)
* *
Kyp = -J ¢a(1)¢b(2)H12¢a(1)¢b(2)dt1de
(X.a.39)
* *
Jyp = -J-¢a(1)¢b(2)H12¢a(2)¢b(1)dT1dT2
onde K,, & a energia media da interagao de Coulomb e J42 e a

integral de troca.

plet" (

Portanto; a energia dos estados "singlet” (EI) e "tri-

).

sdao diferentes eo sinal de J12-é que val determinar

a orientagao de spin do estado fundamental. Se Jia for positivo,

estado fundamental “"triplet", havera ferromagnetismo.
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Pode ser mostrado gue a equagao (I.A.38) pode ser es -
crita numa forma mais conveniente, contendo a relativa orienta-

cio dos dois spins, isto e,

E = constante - 2 Je§1'§ (I.A.40)

2 L

em outras palavras, a energia de troca aparece na energia total
como se existisse um acoplamento direto entre os dois spins. Con
tudo, deve ser enfatizado que a interacdo de troca & fundamen -
talmente eletrostdtica e gue o spin entra na expressao de ener -
] - ) . < . ~ .
gia como uma consequéncia do principio de exclusao de Pauli.
Podemos assumir entio que para dois atomos i e j, oaco

plamento efetivo entre os spins devido a interacido de troca e

equivalente a um termo

-2 J.. 58..8. (T.A.41)

na expressao da energia; Jij - & a integral de troca para os dois
atomos.

A existéncia e interpretagao da integral de troca tem
sido . tdpico de grande debate devido as dificuldades inerentes
ao calculo de J.lj para obter uma estimativa apurada de seu si-
nal ou magnitude e varias aproximagées tedricas tém sido feitas
para estudar propriedades ferro e antiferromagneticas em diver -
sos materiais. Slater(i"é) explica o fato de que o ferromagne
tismo & exibido por poucos elementos pela integral de troca
depender criticamente da razao entre o raio at@mico da camada
responsavel pelo momento magnético do atomo e a distancia intera

t6mica(l—§).
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A.4 - RELACAO ENTRE A TEMPERATURA DE CURIE E A INTEGRAL DE
TROCA

A partir da temperatura de Curie pode-se determinar a
magnitude das interag¢Oes magneticas entre atomos vizinhos em cris-
9)

tais. Dirac(— mostrou que adicionando ao hamiltoniano um ter-

mo da forma

v - Jij'[% + 28, .81 (I.A.42)
i<
o efeito do principio de antissimetria de Pauli podera ser leva-
do em conta para o caso de elétrons localizados em orbitais or-
togonais.

van vieck &) considerou validas as propriedades de or
togonalidade das fungées de ondas mesmo para ions vizinhos e mos
trou que as contribuigdes a energia provenientes do principio

de Pauli e dependentes de spin podem ser representadas por uma

interacao direta spin-spin da forma:

H=-2 } J..8.8. (I.A.43)

Considerando somente os mais proximos z atomos vizinhos, assumin
do uma integral de troca (Je) igual para todos os elétrons e iso
tropica assim como uma energia de troca constante para ele -
trons do mesmo atomo e que os valores instantaneos dos spins vi-
zinhos podem ser substituidos por seus valores médios, obtemos em

primeira aproximagao

vV = —2zJe(SXi<SXj> + Syi<syj>-+ Szi<szj>) . {(F.A.44)
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~ > . —~
Assumindo que a magnetizacaoc M e ao longo da direcao z, podemos

escrever
<8 .» = <8 .» =0 <§ > = M (I.A.45)
X7 vi ! zi guBN ) T
Obtemos entao
Vo= =223 8 . M/ngB . (I.A.46)

Esta expressao deve ser igual a energia potencial dos spins no

campo de Weiss YM, isto é,

vV = ~gSZi Hp vM . (I.A.47)

Das equacdes (I.A.46) e (I.A.47) obtemos a seguinte relagac en-

tre v e Je

2 2
2z Je/Ng Mg . (I.A.48)

<
It

Usando (I.A.34), escrevemos a relagao entre ec e Je’

(I.A.49)

A.5 - INTERACAO DE TROCA MAGNETICA

Heisenberg supos, quando langou a primeira teoria de in
teracdes de troca, gue os elétrons envolvidos estavam localiza -

dos, permanecendo ligados a um dado nicleo a maior parte do tem-
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po o que corresponde a aplicar a aproximacao de Heitler-London.

Ha dois importantes métodos em Estado S6lido para tra-
tar o problema de muitos corpos ou seja de elétrons interagindo
com Ions em um cristal: o modelo de Heitler-London que utiliza
a localizag%o como um modo de representar os efeitos de corre-
lagéo; e o tratamento através da teoria de banda; na qual os elé
trons na camada nao preenchida de um atomo devem ser representa-
dos por fungﬁes de onda das bandas em vez de fungoes de onda or-
bitais. Desta teoria surgiu o modelo cecletivo para o ferrocmaghe-
tismo; o qual no primeiro grupc dos metais de transiggo ocgcorre
como resultado de uma interagao entre a banda 3d (estreita) e a

4s (larga).

0 modelo coletivo & um modelo fisico melhor para peque
nas -distancias interatdmicas ou bandas largas. A teoria de elé-
trons localizados & mais precisa para grandes distlncias inter-

atomicas ou bandas estreitas.

0 modelo de interagac de troca indireta \12-40) go; pri

meiramente proposto em 19571 por Zener(lg_gl) para metais de tran
sigao, e sugere o seguinte mecanismo. Um atomo magnetico polari-
za os spins dos eletrons de condugao por meio de uma interacgao
de troca localizada e como resultado, centrado em torno do ato-
mo magnético; estabelece-se uma nuvem de spin resultante decain-
do exponencialmente ou de uma forma oscilatoria a largas distan—
cias. Estabelece-se uma intefagao indireta entre os atomos quan-
do um segundc atome magnético interage com essa nuvem polariza -

da. Esta interag¢do é utilizada para explicar os efeltos coope -

rativos nos metais terras raras, e desempenha papel importante
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em fenomenos como processos de relaxacdao de absorgdo ressonante

de microondas e resisténcia andmala de metais de transicio.

B - MAGNETISMO NAS TERRAS RARAS

A historia dos terras raras comega em 1794 com a desco
berta do Yttrium por J. Gadolin. WNos 150 anos gque se seguiram
os elementos da série foram todos isolados e suas propriedades
basicas exploradas (Tabela I.B.1). Ha, provavelmente, um nudmero
maior de propriedades interessantes nessa série terra rara do

gue em qualquer outra série de elementos(lg_ll).

O interesse pela pesquisa dos Terras Raras cresceu mui
to desde a descoberta das propriedades ferromagnéticas do Gadoli
nio em 1935; por Trombe, e a crescente disponibilidade de me -
tais puros a partir da década 1950-60, Este crescimento pode ser
associado as tentativas de entender as propriedades fisicas des-
tes sistemas, em particular a variedade de estruturas magnéticas
(ferromagnetiSmo; antiferromagnetismo; magnetismo helical,ete),
e pelo interesse geral nestes materiais de valor tecnologico re-

lacionados a eletronica.
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TABELA I.B.1 - Configuracao eletronica das Terras Raras.

ELEMENTO Ne ATCMICO ATOMO NEUTRO ION TRIVALENTE
La 57 4£? 5a' 652 552 5p° ag’
Ce 58 452 54° 652 552 5p° 4f]
pr 59 153 530 652 ag?
Nd 60 45?540 652 453
pm 61 45> 53° 652 ag?
Sm 62 4£% 540 652 ag’
Eu 63 a5’ 53°% 652 agb
cd 64 2’ 53" 652 ag’
T 65 282 549 6g2 ag8
Dy 66 a£1053% 452 ag?
Ho 67 4511540 652 219
Er 68 451%53% 652 ag '
Tm 69 4513540 642 ag1?
vb 70 4514549 652 ag 13
Ln 71 a£ 453" 652 ag 4
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Com base na configuracao eletrénica, as propriedades
fisicas das terras raras podem ser melhor examinadas. A série de
terras raras pode ser caracterizada pelo preenchimento da camada
eletrénica Af, comecando com zero eléetrons no Lantanio até qua -
torze elétrons para o Lutécio. A estrutura eletronica do primei-
ro elemento da série; Lanténio (Z=57) esta composta pela do Xe -

6 10462450401%55%5p%) & mais 4:£%5a'6s? .

nénio (1522322p 3s 3p 3d
Para formar o Cério, adiciocna-se um proton e um elétron aoc esta-
do 4f, iniciando-se a ocupagdo progressiva do.nilvel 4f, que defi
ne toda a série.

A camada 4f da estrutura atOmica normal, tem momentum
angular £ = 3 e, consequentemente, 2(28+1) = 14 estados eletroni
cos disponiveis. As camadas eletrOnicas externas permanecem es -

sencialmente estaveils.

Em geral a estrutura eletrOnica & dada por

Xe(1s + 4a) 4255255054 (1) 65 (2) , n=20,...,14 . (I.B.1)

O paréntesis & usado para o estado 5d para indicar gue em muitos
dos elementos quando a camada 4f contém elétrons, = o eletron 5d
é transferido para a camada 4f. Os eléetrons externos sa' e 6s°
tornam-se eléetrons de-condugéo no estado metalico, dando ori -
gem ao ion trlvatlentet_lo 12)

A variagao do raio das fungées 4f com o aumentc do nu-
meroc atémico e uma das propriedades mais incomuns dessas estrutu
ras eletrénicas. 0 aumento da carga nuclear a medida que os elé-

trons sio adicionados a camada 4f, causa o arrastamento dos elé

trons 4f em diregdoc ao interior do atomo.
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Para a série Terras Raras a camada 4f, com excecao do
Lantanio, esta situada internamente as camadas 552 e 5p6. Por
causa de seu pequeno raio orbital, os elétrons 4f estéo profunda
mente incrustrados no atomo e néo pode ocorrer, poOr Suberposi -
¢cao direta de suas fungées de onda, o mecanismo de acoplamento
entre ions diferentes, necessaria para a ordenagao magnética, co
mo ocorre, em certo grau, nos metais 3d, Niquel, Cobalto e Ferro.
0O mecanismo de interagao guando nao pode ocorrer a superposi
cao direta & o de "troca indireta”.

No campo experimental e tedrico, as estruturas de orde
nagao magnética das terras raras foram muito estudadas, mostran-
do ser de natureza extremamente complexa.

Desde o Cério ate o Lutecio, com a adigéo sucessiva de
elétrons 4f ao Lantanio, surge um momento magnético idnico. Es-
te momento pode ser determinado pelas regras de Hund, que sao
as seguintes: o médulo do vetor momento magnético originado de
uma camada iénica incompleta & dado por (a), uma disposigao dos
spins eletrdnicos tal que o ion tenha o maximo niimero nao empare-
lhados de elétrons permitido pelo Principio de Pauli, e (b) uma com
binacio de momentos orbitais que dém origem ao maximo valor de
L permitido pelo Principio de Pauli e pela condigéo (a). Para uma
camada com menos da metade dos elétrons, o momento total &€ en -
tao dado por J = L-S5,€ para uma camada com mais da metade por
J = L+S. A susceptibilidade magnética de um solido que contenha
esses lons pode ser dada pela equagao {I.A.27), desde que os ni-
veis 4f mais baixos estejam bem separados. DO contrario,sera ne-
cessario considerar termos de mais alta ordem, devido a excita -

cido dos elétrons a niveis mais altos.
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Em geral, um tratamento simples do momento ianico e ade
quado para descrever a susceptibilidade observada nas Terras Ra-
ras. E necessario, no entanto; em alguns casos, considerar os es
tados excitados.

Varios metais terras raras puros manifestam fases coope-
rativas abaixo da temperatura ambiente; mos trando a.existénciade
ferromagnetismo, anti-ferromagnetismo e magnetismo helical, de -
pendendo da temperatura. Os outros elementos mostram varias
modificagoes no tipo de ordenagao com uma variagao complexa da
magnetizagao com a temperatura.

Estudos por meio da difragéo de neutrons mostram que
as configuragées magnéticas das terras raras sao muito comple-
xas. A estrutura helical, encontrada por exemplo no Térbio e no
Disprosio, &€ a mais comum na fase nao ferromagnética. Neste es-
tado ordenado os momentos magnéticos dos lons sao paralelos
em qualquer dos planos, mudando de diregao com respeito a rede
cristalina de plano para plano com um angulo constante w entre cs
spins dos planos sucessivos. A existéncia do angulo de giro, que
decresce com o aumento da temperatura, origina uma'variagao 0s-—
cilatériajb.diregao do momento no cristal, cuja periodicidade,em
geral, néo & um mialtiplo do parémetro de rede.

Podemos interpretar a existéncia de estrutura de tipo

helical em termos de uma interacao de troca do tipo

H., = - J..(r) 8..8. (L.B.2)
ij ij i3

cuja magnitude Jij(r) & uma funcdo oscilatoria da distancia.Os
spins serao alinhados paralelamente para Jij(r) > 0 e antiparale

lamente para Jij(r) < 0. Esta condigao & satisfeita pelo mecanis
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mo de troca indireta proposta inicialmente em 1951 por Zener pa
ra explicar o efeito cooperativo nos metais de transicao. Ruder-
mann e Kittel desenvolveram originalmente, em 19254, o formalis-
mo usado para o estudo da interagéo hiperfina de dois nucleos na
ressonéncia nuclear magnética. O formalismo para descrever o efei
to cooperativo nas terras raras fol desenvolvido por Kasuya

(1956),Yosida (1957) e De Gennes (1958).

C - TEORIA DE RUDERMANN E KITTEL

A teoria de troca indireta magnética fol formulada
primeiramente em conexdo com a ressondncia magnética nuclear por

1 (13)

Rudermann e Kitte para metais e, independentemente, por

Bloembergen e Rowland(lé)

para isolantes. Estes autores estuda -
ram interagﬁes efetivas de longo alcance entre spins nucleares ,
devido ao acoplamento hiperfino com o mar de elétrons de condu-
cao. Ramsey e outros tinham mostrado que uma interacao similar

existia entre spins nucleares em moléculas, e Rudermann e Kittel

estenderam este modelo para metais (redes periodicas).

Consideremos um metal cristalino gue contém somente
dois nucleons magnéticos de spin Ii e Ij. As fungées de onda ele
trénicas do problema periddico perfeito tera um espalhamento pe-
la interacgdo hiperfina com cada um dos nucleons magneticos.A fun
cio de onda total visto por um dos nucleons magnéticos dependera
da orientagéo do spin do outro, estabelecendo assim um acoplamen

to indireto dependente do spin entre os dois nucleons. Esta inte
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racao calculada em teoria de perturbagao de segunda ordem, resul
ta num operador de troca da forma Ii.Ij.
Os elétrons, movendo-se numa rede periodica, podem ade

quadamente ser descritos por funcoes de onda de Bloch, normali

zadas sobre um volume V.,
¢, = e S MU SN P (I.C.1)
k = Uit Poog ) % % 9T = e

ui{%) tem a periodicidade da rede. Aqui, & suposto gue as inte
ragbes com os spins nucleares e vibragoes da rede séo despreza-~
das.

Um par de spins nucleares - &€ introduzido nas posi -
coes ﬁi e Ej da rede. A interagéo entre sSpins nucleares e ele -
tronicas é manifestada através da estrutura hiperfina pela qual
fungoes de Bloch de diferentes k séo acoplados, isto &, ha espa-
lhamento de elétrons de conducgao.

Ja que a interagao & fraca, comparada com o acoplamen-—
to eletron-rede, & suficiente trata-la como uma pequena perturba
gao. Assumindo que a banda de condugao-em ambos os estados de
spin esta preenchida de k = 0 a kf, entao a interacaoc entre os
spins de nlUcleos i e j em T o= ﬁi e Rj' via duplo espalhamento

de um elétron (k = k' > k) & obtido da expressao de perturbacao

de 2@ ordem

(¢ IS.T.Ale, ) (o, ]8.T.a10 )
T TARE 1 < M B 31 1

. E{k) - E(k")

(I.C.2)
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> > >
i(k~k') (R,-R.)
A AL, e 13

* J E(k) - E(k')
. = = -~ i - -
Aqui I e S sao operadores de spin para o nlcleo e o eléetron, res
pectivamente, e A corresponde a interagdo hiperfina. A pertur-
bagao da funcdo de onda pela interacdo dipolar classica é despre

zada e somente considera-se o termo de contato

N * > s N *
Akk"’jJJ dt ¢y (r)A¢§(r) = Ak’k (r.c.3)
R,. =R, - B
ij i ]
S
S A { a3k ,  a% - d¢senndsk®dk
k' (27) (I.C.4)
(I,.1.)
Y 3.0 3.1 = —2
J 2
S
e ja gque as maiores contribuigdes vém quando k' v kn kf podemos
aproximar
Ay A or A 12 (I.C.5)
kk' “k'k P k k., -C.

Para obter a energia total de perturbacao causada pela introdu-
¢ao dos spins nucleares i e j, a somatdoria sobre todos os esta-

dos inicialmente ocupados deve ger feita. Obtemos entao,

> =
. (£,-T5) |ogexsr
L

J

+ C.C

|2 kg ® i(i-i').ﬁi
J E (K)-E (k")

3.
d3k‘ J d’k'e
k

£

.
{(27) 0

(I.C.6)

O complexo conjugado & adicionado porgue o papel de i e j pode
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ser trocado.
Assumindo gue E (k) depende somente da magnitude de k e
gque a massa efetiva nao varia muito na vizinhancga de kf, temos

E(k) = ﬁ2k2/2m*. A restrigao k' > k. & ditada pelo principio de

£
exclusao. No entanto; pode ser mostrado gque o principilo de exclu
sao pode ser desprezado para oOs estédos intermediarios k'.

Com estas aproximagoes a integral (I.C.6) pode ser feil
ta no plano complexo, tomando o valor principal gque leva a
- 2
(Ii.Ij)|Ak e |
HR ) = g 3 T37

J (2m) 7 (R 5) +

[2Rij%§os(2§3ij)-sen(2§§ij)]
(T.C.7)

D - TEORIA DE BLOEMBERGEN E ROWLAND

Para o caso do isolante onde existe um "gap" de ener -
gia, Bloembergen e Rowland(li) supuseram gue a banda ocupada e
mais estreita que o "gap" entre o topo desta banda e a base da
banda de condugao; e gue este "gap" € uniforme para todas as di-
regoes Eg >> Ek' A energia do eletron de condugao nesta banda
e nas bandas mais altas, & representada por.Ek, = k'2ﬁ%2m', onde
k' assume o valor zZzero para a base da banda, aumentando de valo-
res em diregao ao infinito; m' & a massa efetiva. Bandas inferi-
ores preenchidas sao supostas terem uma tal diferenca de ener -

gia bastante grande em relagdo a banda de valéncia que sua con -

tribuicao & desprezada. Com essas aproximagdes temos:
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~ - k'“h
Ek!_Ek = Eg + —Z—Iﬁl— (I.D.1)

Usando (I.D.1) e integrando sobre d¢ e d(cosé), obtemos

> > 2 rk
- ) Z(Ii'Ij)lakﬁﬁfl t
BR ij) = 1 5 [ dkksen(kRij)
(27) (R, .) ‘0
l:l -
[ dk'k’ sen (kR .)
. _ J 1 + c.c (1.D.2)
o L, k' %h?
g 2m'

Esta integral pode ser avaliada no planc complexo. O limite supe
rior da primeira integral & o topo da banda cheia. Para uma esfe
ra de Wigner-Seitz de volume atomico vV, + que acomoda um elé -

tron com orientacac de spin dada, temos

: 1/2
kp = 2 (3/47v) . (I.D.3)
Esta aproximacdo esferica claramente nac € valida perto das zo -
nas fronteiricas mas permite uma avaliacaoc simples da integral
congistente com o resultado de Rudermann-Kittel.

O resultado final e:

2 L]
2(xi.1j)lgkfkf| m

H (R..) =
BR 13 2m° (®..) 3 B2
1] (I.D.4)

. -1 . 1/2
[51n(kTRij)—kTRijcos(kTRij)]exp{Jﬁ {2m Eg) Rij}]

Nesta aproximacdo de Bloembergen-Rowland aparece um fator expo -

nencial, fungio da massa efetiva,do "gap" de energia e da distén-

cia entre momentos magnéticos,que ndc aparece no modeleo de Ruder

mann e Kittel.
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E - FORMULACAO DE KASUYA DA INTERACAO RKKY (RUDERMANN-KITTEL-KA-
SUYA-YOSIDA)

(15)

Kasuya —' desenvolveu o modelo da interacgao de troca
indireta, incluindo terras raras; sob um ponto de vista mais ri-
gorosco, usando formalismo de segunda quantizagao e Supohdo que
os eletrons de condugéo séo quase-livres e as camadas internas
nao preenchidas séo localizadas com meomento orbital "quenched" ,
configuracéo orbital fixa; censiderando relativamente pequenos
os efeitos de configuragéo excltada e interagéo entre elementos
destas camadas.

Partindo do Hamiltoniano inicial
e2

Y Y vdE, -R D)o+ VY
n i 1 n 155 7 Fij

’ (I.E.1)

onde o primeiro termo representa a energia cinética dos elétrons,
o segundo a interagao entre elétrons e Ions, e o terceiro a inte
ragao de Coulomb entre elétrons. Kasuya obteve em segunda guanti
zagao © hamiltoniano efetivo H,, dependente do estado quantico
orbital (t e t') dos elétrons e da orientagdo de spin dos ions

da rede (v)

L, o >
l(kt"kt')'Rn

Y e,a, a, -N Y Y OY I, t') e
g F tv tv £ £ n

(I.E.2)

s + a¥, a, ¥}

* ‘ * *
AP grn t'=“t+°n

« {(al a - a 2,
t+ T+

t—at'—)sn

onde N & o numero de pontos da rede magnetica por unidade de vo-

a sdo respectivamente operadores de criagao e des-—
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truicao de eléetrons no estado kti> e Si, Sn’ S sao operado -

res de spin dos eletrons localizados

2
e

— ¢dn(r2)¢t;(r1)

! " * *
J(t,t") = N JJ dr1dr2¢dn(r1)¢t(r2) T

-
t).Rn] (I.E.3)

L >
X expii(k,, - k
t
onde ¢t e ¢dn sao, respectivamente, as funcoes de onda dos elée -
trons de conducac e dos elétrons localizados.

Utilizando o modelo de eletrons livres para os estados

orbitais t e t', temos:

H = § hx? (a*.a , +a*__ ) -8 77 % I,k
= T + —T - - [
s i 2m kt7k k—k £ on
x expli(k-K').R 1. (af+a, _ - af_a,,-)S] + ag.a, Sp+ap,-a, .S}

(I1.E.4)

Assume-se que J(k,k') depende somente de li—ﬁ'[.

A energia em teoria de perturbagac de primeira ordem &

(1) -1

H = =N~ J(0)o,S,
onde .,
S, = 1 5y (I.E.5)
n
. *
o, = E (A +ap s — af_a.) .
Em 22 ordem a energia €& dada por
(2) -2 ¢ ¥ : J2(|§-ﬁ'|)exp[i(ﬁ—ﬁ').§nm]
kk' nm % /2m* (k9=k'%)

[LE k) -£7 ) + £ (k) (1-£7 (k) 118287+ (I.E.5)
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- + + - + 0y - -t
+ £ (k") (1-L7(k))s 5.+ L (k') (1-£ (k))SmSn}] .
k#k

As funcoes fi(k) sdo funcdes de distribuicdoc de Fermi para ori-
entacdes de spins * sendo a temperatura de 0°K, igual a 1 para
k = kf e zZero para k > kf

0s termos [£7 (k) (1-f (k'))] e [£ (k) (1-f'(k'))] expres
sa o fato de que os estados inicial e final devem estar ocupados

e desocupados, para cada orientacao de spin.

Obtemos entdo:

k

@ £ 217
gl2) - _nx? oy z 2n 3 ‘ék k2|’ expli (R-%") . K]
k'=k. k=0 m#n e (kT=k'7) '
zZ.Z XX YV
X 2[SnSm + (SnSm + SnSm)] + C.C (I.E.7)

Em forma mals compacta, temos:

- k 2 >
2) P S SRl § P25 3N B
H = - N Yy 2s_ .5 ) Y =5 -
mén k'zk k=0 % (k“=k'?)
LT T >
exp [1({k-k ).Rmn]+ C.C (I1.E.8)

Transformando em integrais as somas em k e k', temos

ke ik .R
(2) _ 2m z =z | © 3. 777"m
H = %5 Z 2 5 .S [ y d°k e x
m#£En
0
-2 3 J2(1§ k') ii"ﬁmn :
N f a“k! 5 - 5—€ + C.C (I.E.9)
(x"=k'")
Como H(z) & antissimétrico na troeca de k por k', podemos le -

var o limite 1nferior da lntegracdo em k' até k'=0. Desta forma

temos,
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ke ik.R
r® - w2y 28 .2 & a’k e ox
‘ m “n 2
m#£n h
0
3
o ik.R
2 > oo 1 mn
3k g (I12<-k é) e v C.C (I.E.10)
0 (k"=k'")

Esta € a expressdo fundamental do acoplamento magnético via inte
ragao de troca indireta obtida da teoria de perturbacdao até 2

ordem.

F - METODO DE PERTURBACAO

(41-42) .z, apropriados quan-

Os metodos de perturbagéo
do o problema sob consideragao se assemelha muito com outros que
podem ser resolvidos exatamente. Pressupoe-se que estas diferen
¢as nao sao muito grandes de maneira que podemos passar da situa
¢ao resolvido exatamente para o problema em consideragio de for
ma gradual. Isto & expresso analiticamente requerendo que a per-
turbagdo seja uma fungao continua do parametro A, que mede a for
¢a da perturbagdo. Neste caso, € possivel desenvolver varias for
mulas que descrevem as mudang¢as na situag¢do fisica a medida que
A vafia de zero; requerendo mais termos para maiores poténcias
de A para poder obter um resultado mals preciso.

As formulas de perturbacao, comumente desenvolvidas ,
sio uma consequéncia da aplicagdo do procedimento iterativo a
formulacao da equagéo integral do problema.

Como exemplo, vamos considerar a equagéo de Schrédinger

descrevendo o movimento na mecanica quiantica de uma particula em
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uma dimensido sobre a influéncia de um potencial AV (x)

+ AV(X)W = EY O, (I.F.1)

onde E & a energia da particula. A equagao (I.F.1),com as con-

dicoes de contorno, pode ser reescrita como

2.
2 v, k% - AU(x)]¢ = O (I.F.2)
b4
W0) = ¢(L) = O k2 = 2M/A%)E U = (2M/h%)v

Este problema também satisfaz a equacgao (d2¢n/dx2) + ki¢n =0 |,

cujas solugoes sao

¢ = v2/L sen(ntx/L) (I.F.3)
K2 = (an/L)2  ; - 6 0. dx = & (I.F.4)
n ! g n'n ~ “mn * e

A formulagao da equacgdo integral pode ser obtida usando as fun-

coes de Green apropriadas
(dz/dxz)G(X/X )+ k2 G, {x/x%,) = =0(x-x.) (I.F.5)
0 k 0 0 e

satisfazendo as mesmas condigOes de fronteira gue ¥
Vix) = -A I Gk(x/xo}U(xo)w(xo)de . (I.F.6)

A funcdo de Green pode ser ecxpressa em termos de ¢n

o (x)e (x,)
_ P p_"0
Gy (x/xy) = y R, . (I.F.7)

k%_x
P p
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Substituindo (I.F.7} em (I.F.6); obtemos;

L
S, b (2 U(RA U (A AX
T N (I.F.8)
‘ P
p#n ko - kp

vo(x) = ¢

n

Yoo

A+0 n

Escolhemos aqui a normalizacao de ¥, de maneira que o coefici-

ente de ¢_ seja unidade, o gue nos leva a condicao
1 .

L
2 2
k™ = L JO Qn(xo)U(xo)w(xo)de . (I.F.9)
Podemos agora aplicar o procedimento iterativo as egs. (I.7.8)
e (L.F.9). Para obter a primeira iteracao wé1) substituimos

¢n por wn na equagao (I.F.8)

U
(1) pn
Y = ¢ (%) + A ( ) ¢
n n p;n k2—k2 o}
e (I.F.10)
L
UPn = IO ¢p(xO)U(x0)¢n(x0)dx0
A segunda iteracao wéZ) - e gerada substituindo w(1} na equacao
(I.F.8)
(z) : U U_ U
v (%) = ¢ (X) + A ) (_1531__) o+ A% T [ 2p<21qn2 14
o n pfn x“-k_ P pgén  (k“-kZ%) (k“-k%) P
P g
(I.F.11})
Geralmente
(a=1)
. R A T VT dx
(o) P 'n 0
N S 3 14, (x) . (I.F.12)
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de maneira que

n n 2

Y
AL T S 2 R P
p#n kT-k P

p

<

u
Rd_dr Zn 1 ¢ (I.F.13)

[
2 2 721 ?p
) (k _kq) <. (k _kz)

pg...#n  (k'=k

U
2

g o

Para obtermos k2, substituimos (I.F.13) na eqguagao (I.F.9).

I L N D R R
p#n k -k
p
0+ UnpquUqurs"'Uzn
+ A )} 573 2. .2 .2 51 (IL.F.14)
pg...#n  (k -kp)(k —kq)(k —k.) .. (kKT=1)

Estas equacdes podem ser resolvidas por aproximagdes sucessivas.

Seja (kz)(a) a o'ésima aproximacgao. Temos

x4 ) 2 k% 4 v
n nn

| U_U
2y 2 S 2 L oau o+ a? ) BRpR

n nn . 2,2
pEn kn—kp
) U u
S AL L TN A2 Bp PR
p#n kn+AUnn—kp
3 Un U,qY n
S L4 — . (I.F.15)
pg#n (kn—kp)(kn—kp)
. UL U
N A T np pn
n nn pEn kZ‘AU : A2 z Uanqn k2
n**"nn " .2 .2  p
g#n kn—kq
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3 o U U U
. A ) np pgq gn
2 2 2 p)
pg#n (kn+AUnn-kp)(kn+AUnn-kq)
1. U U U U
+ A np pg gr_rn

2 .2 2 .2 2 .2
pg#n (kn—kp)ﬁkn—kq)(kn—kr)

2. (o) 2 2 np pn
(k%) = k% + AU + A ¥
n nn pin (k )(a =2) k2
p
3 U U
+ A ) ( g? pg — 7. (0=-3) .2
pafn [ (k%) ‘@~ -~k 1 LK% kg

) ‘ U U U .U «ssU
+ A" 2 gp pg q; rsz zzn 7 .2
pq..#n (kn—kp)(kn—kq)(kn—kr)...(kn—kz)

As funcdes de onda correspondentes sao:

(1) Yon
b = ¢ (x) + A E 2 2)¢ (x)

-k
n p
(2) \ Upn
v = ¢ (x) + A ( ) ¢ (%)
n n pzn k2+AU —k2 p
n nn p
S qu,qp 1o, ) (I.F.16)

pa#n (k. -2 )(k2-k2)

B
pri

(a—1)

( ) '
1 = ¢_{x) + A [ ]
n n pin (k) 2 %
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2 E ) fﬂ.ﬂﬂ.f.Uquqn <L
+ A - D e
pain [ (k%) (0=2) 2y %) =20 2y P
P q
% Au o ""'quUqurS"' Uzn . .

T2 2.2 2. 2 .2 2.2, ¥p
qp--#n (kp-ko) (kp-k () (kp=kp) o (g -ky)

G - SEGUNDA QUANTIZACAO PARA FERMIONS

0 uso do formalismo de segunda gquantizacao para os es
tados dos clétrons na mecdnica quiantica ndo relativistica & um
assunto de notagéo; sendo no entanto de grande utilidade para tra

. . - (43-44)
balhar com sistemas de muitos eletrons — —'.

Comecemos com estados mono-eletrdnicos com numero de

ondas k., ,;k

METTRRR que podem ser solugbes das equacoes de Har-

tree-Fock. Os indices ki também especificam se os estados tém
spin para cima ou spin para baixo.

Se temos N elétrons ocupando os estados ki’ Koreans
k, as funcdes de onda multi-eletrdnicas anti-simétricas podem

ser escritas como uma determinante de Slater

(I.G.1)

-------------------------

2 |-

-------------------------
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A expressao (I.G.1) e incomoda para se trabalhar, po-
rém todas as informag¢Oes contidas nela podem ser obtidas simples

k

mente listando os indices para os estados ocupados k1, k2,... N

numa ordem apropriada. Podemos portanto, usar uma notacao reduzi
da

F + ot
cee Cp O | 0> (I.G.2)

gu:c%ck
Ky K-t 2 1

O estado |0> & tomado como vacuo e C; & chamado operador cria-
i

c3o, que acrescenta uma particula no estado ki. Esta eXpressan
contém todas as informagOes contidas no determinante de Slater.
Podemos deduzir propriedades dos operadores criacgao .
Por exemplo, sabemos gue trocando duas colunas, no determinante
de Slater o sinal da fungéo de onda muda. Dai, podemos escre -
ver imediatamente as relagées de comutagio, para Os operadores

criacdo, que representam a antissimetria da funcao de onda,
= 0 . (I.G.3)

Segue-se que se qualgquer estado aparece mais de uma vez na ex -
pressao da equagao (I.G.3) para a fungéo de onda esta deve ser
nula. Isto & imediato se os operadores idénticos sao adjacentes.
Se eles nao forem podemos fazer com que sejam comutando um com
o outro, passo a passo; utilizando a relagadao (I.G.3).

Sabemos também, que o determinante de Slater & uma fun
cdo de onda normalizada. Isto & mostrado em segunda quantizacao

se definirmos o complexo conjugado da fungao de onda como:

* .
y* = '<0|lc, ¢, C, ... C (I.G.4)
Ky ky kat T Tk
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e Se requerermos Jgue

c.C +¢C C = 0

k1 k2 k2 k1

+ T
c, C, +¢C_C = 8 (I.G.5)
k1 k2 k2 k1 k1k2

Ck|0> =

T
‘<0]Ck = 0
<0[0> = 1

Aqui os C sio os operadores de aniguilacao.

k,

1
Podemos verificar a ortonormalidade dos estados de mui

tas particulas usando as relag¢des de comutagao (I.G.3),(T.G.4),

(I.G.5). Escrevemos a integral de normalizagao

T L

¢, ...C._c. ...c,_ C 0> {I.G.6)
k2 kN kN k2 k

(W,9) = <0|ck

1 1

Note que devido & reordenacdo dos operadores na funcao de onda
no lado esquerdo, operadores anigquilacdo e cria¢ao no mesmo esta

do sao colocados juntos no centro. Podemos intercambiar este pa-

.].
cC, .
malizacdo para um estado com um elétron a menos; o efeito de Ck

N
e aniquilar o elétron no estado k, . O termo restante ode ser
P

ra obter 1 - C O termo 1 & simplesmente a integral de nor

mostrado que & zero comutando CkN para a direita até atingir
|0>. Podemog continuar, passo a passo, reduzindo a integral, até
atingir <0|0>= 1, conseguindo assim, demonstrar a normalizagao.
0 método agqui definido & utilizado para escrever os es
tados de muitos elétrons. Os estados denotados por ki sao esta-
dos de energila €q do Hamiltoniano He; gue pode ser escrito em

sequnda quantizacac como,
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C (I.¢.7)

Pode se mostrar, usando as relagbes de comutagao, gque
o valor médio deste Hamiltonianoc & simplesmente a somatoria de

£, sobre todos os estados ocupados.

k
Podemos tambem desejar acrescentar um potencial Vir)
visto por cada eletron. Este toma a forma

vir) = . 3§ <k'|Vﬂ§C£.C (I.G.8)

k, k" k

Aqui o numero <k'|V|k> ¢ o elemento de matriz do potencial entre

oS estados mono-eletrdnicos

<k'|V|k> =.[ w;,(r)v(r)wk(r)d3r {(I.G.9)

Os termos diagonais, k'sk simplesmente acrescentam as energias
de ordem zero, Ek. 0s elementos situados fora da diagonal, co-
nectam funcdes de onda multi-eletronicas onde um dos elctrons tem
trocado seu estado. A integracdo na eqg. (I.G.9) € sobre as coor-
denadas de spin e tambem sobre as coordenadas espaciais, mas Jja
gue V(?) néo depende dos spins, somente os estados k e k' domes
mo spin da elementos matriciais nao nulos, e somente estados do
mesmo spin sao acoplados.

Podemos tambem estar interessados em acrescentar ao

.

nosso Hamiltoniano de ordem zero uma interagao entre os ele -

trons, % z V(;i_;j)‘ Este toma a forma

1 + o F
Virg,r,) =5 L. <k, kq|V]|kqy, ko> Ck4ck3ck c (1.G.10)

k
2 K, Ky Ky ky 2 Ky
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Aqui
3 3 * * > >
<k4,k3lv|k2,k1> = (.d r,d rzwk4(r1}wk3(rzlv(r1—r2) wk;r2)¢k1(r1)

Aqgui as integragOes sao sobre as coordenadas espacials e de spin
e elementos de matriz nao nulos sao obtidos somente se os spins
de (k3,k2) e (k4,k1) sao iguais. Com esta notacao podemos proce

der diretamente na aplicacdo da teoria de perturbacao.



CAPITULO II

CORRECAO DE 3A ORDEM E EFEITOS DAS BANDAS FINITAS DE ConDucAo
NA INTERACAO DE TROCA INDIRETA
NA APROXIMACAO DE BLOEMBERGEN-ROWLAND

IT,A - INTRODUCAO

A polarizacao pelos momentos magnéticos localizados devido
a eletrons de condugaoc em metais resulta na conhecida interacao

{12-40) RKKY que &€ o resultado de um calculo de

de troca indireta
perturbagéo até 22 ordem na interagdo de contato. 0 mecanismo
RKKY tem sido notado ser ineficaz em isolantes, semi-—condutores e
ligas. Porém, existe uma correspondente interagéo eficaz entre os

momentos localizados intervistos pela polarizacgao de elétrons da banda

de valencia atraves de transigbes virtuais. Um calculo das inte

grais nao & elementar, assim Bloembergen e Rowland(li) calcularam
a interagao em 22 ordem assumindo que os "gaps" de energia eram
muito maiores gque a largura da banda de valéncia. A formula de
Bloembergen-Rowland (BR) fol mais tarde estendida a semi-condu
tores(llhﬁy.

As series relativas as perturbagées de 32 ordem, termo
da interagéo REKKY, tém sido investigadas e consideradas(zé) impor

tantes. Calculos da largura da banda de condugao em sistemas ter-
ras-raras indicam que e importante considerar o fato que a largu-

ra da banda & finita e deve ser considerada nos modelos de intera



gao de troca indireta(ggx Neste trabalho investigamos a correcao
de 3% ordem e efeitos da banda de condugao finita na interacao de
troca indireta na aproximacao de BR. Consideramos um "gap" de ener
gia grande comparado com a largura da banda de valéncia e recupe-
ramos uma expressao oscilatdria ha gual a energia de "gap" como a
largura de banda de condugao modificam a magnitude e fase da osci

lagao.

11.B -FORMULACAO DO PROBLEMA E CALCULOS

Usando o formalismo de 22 guantizacao obtém-se:

_ i ! C T > =z + +
Hint = 20 ‘2 ' J expli({k-k ).Rn]X[In(Ck.+Ck+ - Ck"ck‘) +
n,k,k
1'ch, _c 1°C, ,+C 1 (II.B.1)
n-k'="k+ + n-k'+ k- .B.

End = . -~ ey .
onde J denota a intensidade da interacgao, Rn a posicgao, In 0 spin

do nucleo n.

Em 28 ordem a interacao BR dé(lé)
III'JZ]-{4 ‘ -R JE
H, = ————— ) F(kR ) I .7 e ™ (I1.B.2)
2 3 T mn’ n' m .B.
(2m) n,m
= 1, k., & o raio da zona de Brillouin, F(x) = (Xcosxusenx)/x4,

m' e Rmn' respectivamente, denotam a massa efetiva e a distan-

cia entre o spin n e o spinm R =']§ -R [ E = 2m'E onde
P i mon m '’ g:

E_ & o "gap" de energia, m' a massa efetiva.

g
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A corregac de 32 ordem e:

oL S“__<0lHint[n><n|Hint[m><m|Hiﬁt[0> S

onde o simbolo )" indica um somatdério sobre todos os estados

m,n
excitados diferente do estado fundamental 0> e onde |n> =
+ ' - , o .
=C; _C [o>, |m> = ¢/ _C lo> , ¢ e C (i = 1,2
K109 ka0 T k303 kg0 T TR0y ki®s "
3,4) sao os operadores criagao e aniquilacao para fermions com
. : . =¥ el
energia Ekigi, vetor de onda ki e spin o;. |k1|, [k3[Z>kF,
- > 2 > > 2
< — — 1 _
gl Doyl <k v g o = By = ki/2m', kyky o= K
ivi
<ofm, .cf ¢, . |os<o|c) H, Cp |o><0]c,) H,_ |0
. int k1U1.k202......¢k202Ck101 1ntpk2ozck404 , ‘Ck4c4ck3c3 int
3 = :
. L, 00
i Im*
(IT.B.4)
Tomando em conta as combinac¢des possiveils para o, (1=1,2,3,4)=
= 4+ ou + e apos alguns calculos (Apéndice A)
> > ' > ' > >
Hy = = ) A .+ VB , I I, -2 Y c_TI.
3 5 Dnonom née n? "n L nfm moTmD
(II.B.5)
Cconvertendo os somatorios em integrais,
3. 3
Yoo o/ (2m)7 | dTk, , (I1.B.6)
& i

i
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obtemos
2.3
m'"J 3 3 3 1 -
A = [f a’k f a3k J a’k 4
nn 9 1 2 4 2 .2 2 .2
(27) (k2-k2) (k] -k3)
+ f a’k, [ a’x, J Ak, et ]
(ky=k7) (ky~k3)
o > -
n' 233 3. .3 3 expl(ky=ky).Ry,
B, = . S N T D) N
27 47
(IZ.B.7 )
> o e
expl[i(k.,-k,).R_,]
. [ a’k, [ a’x, f Pk, 2B
(ky=k7) (ky-k3)

. > - >
expli(k,~k,).R__]

c _m'’g [ f d3k1 [ d3k2 ( d3k4 . 1 24 . nm®
(k5-k7) Uey=kq)

2)'an:I 1

(k2—k1)(k2—k

exp[i(§3—ﬁ

Na aproximacio de BR as bandas preenchidas mais baixas
(Ek) sao supostas terem uma grande diferenga de energia com a
banda de condugao (Ekd de forma gue sua contribuigao € despreza-

da

T . (I1.B.8 )

Usando d3ki = ki sen8dodedk, eaequacac (II.B.8 ), te -

mos gque a equacdo (II.B.6.) pode ser escrita na forma:
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)

o d

3N

2
k1k1

(k 2. g%

2.3

J
(213) 2

2
Rni

Bnﬂ B

d
K,

k ®

X sen(k1Rn2)

1

T _ T
X d {sen{k,R_,) + J d 2 J
[O k, k 47 ni 0 kok, 0

4

mn

k,. & o raio da

de energia, T

A integracdo direta da:

2

(k1 +E)

(II1.B.9 )

zona de Bril -
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._mfz J3.,kT6
A n - 5 + termo divergente
n 9(2m) YE
2 _3 6
m'“ J° k . -2R_, YE
2 L
B, = = T [ [xF(x)1°+ [ﬂ‘@z e 13 (IT.B3.10)
(2m)~ VE 3kpx
g3 kT6 R VE
Cmn = £ [xF{x)] e n + termo divergente
3(2m)° VE
x = kTRnR,
o fato gque A . & infinita ndoc & interessante, ja que
AL & uma auto-energia, e ndo da interacgac entre dois diferentes
spins.
A fim de fazer {C' ), o 29 termo divergente de C__, con
mn mn finias
vergente, substituimos o limite superior = de k1 e k3 por um
kméx = kc.o. e obtemos:
. m 233 Sen(kTRmn) = %R cos (k)
Con = 22 73 L 2 1
Rmn(27T ) Rin
kc . kc.o. dk3k3 sen(k3Rmn)
x kg o - vyE arc tg (——)] J >
T VE 0 (k3+E)

(I1.8.11)
para kc o grande,substituindo o limite superior kc 5. Para k3
por « , © termo principal de Cmn torna-se

il J3'kT4 Koo “Rian 7E
L8 - -
Crn = 167r5 F(kTRmn) e (TTI.B.12)

Entio em 3@ ordem a interacdc de troca indireta tem,para Kk o



47 —

grande a forma assintotica

m? g%k x R VE
H, . = T ' Fk.R ) e ™ I.F (II.B.13)
int 8 5 T mn m'n i

5 n,m

Comparando com o resultado de BR, Equacao (IT.B.2), encon-

tramos entdo que (II.B.13) e da mesma ordem se

k = —= (IT.B.14)

Em Eu0 e EuS, por exemplo, temos(gg) I'(Eu0) = ©@,32 eV
e '(Eu8) = 0,2 eV; J = @I, onde 2 & o volume atémico, a' (EuQ) =
= 0,4 e a(Bus) = 0,3, o' = me/m', m & a massa do eletron
livre, kT = %g_ (3/ﬁ)1/3, a, & o parametro de rede, kT(EuO) =
= 1.20 3_1’ k;(EuS) = 1.04 2~ 1. Usando esses valores obtemos
kc.o_(EuO) = 2.29 kT(EuO), RC-O-(EuS) = 2.05 kT(EuS).

Entao para estes sistemas para o qual o modelo tem sido
aplicado(gg) a contribuigéo de 32 ordem sera da mesma ordem de
magnitude da contribuigao de 2@ ordem se kc.o. e da mesma ordem

de magnitude de kT'

Um calculo aproximado da largura da banda de  conducao
nestes sistemas indica que & importante considerar o fato de que
a largura de banda & finita(zé).

Portanto, considerando-a de interesse, fomos levados
a derivar uma formula geral para a contribuigao de 33 ordem, in -
troduzindo a largura da banda de condugao finita

ﬁ2w2
2m

Eg-ﬁ-

como parametro variavel.
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Em nosso modelo de 32 ordem com uma banda de condugao

B

finita substituimos todos os limites superiores em Ann’ nt

e C por um w finito.
mn

A integragao direta da entao:

f- 1 arctg‘ W g, 1 +
21 °) 2/E VE 2{wWw"+E)

[w -— /E arctg li]z }
VE

= 1 [ 1 arctg X d

B —_— 1
ng 3§é2ﬂ2)3 R 2/E JE 2 (w+E)

(IT.B.15)

2
- ]
X [Sen(kTRng) kTRng cos(Rnng) +

3
kg

* 3

[(B - %)cosh(Rn VE) + D Senh(Rn£ /ﬁ)]z }

£

2 .3
T g
Coan T ”E——__§;§ [sen (R kp) ~ Rypkg cos (koRp,)]

K 3

R
% {_%_ [(Z%%) [senh(R__vE) (1-2B) - 2D cosh(R  /E)]

sen(R__w) ‘
201+ [w - /B arctg(ji)]
W +B /B

x [(B - %) cosh (R vE) + D senh(Rmn/ﬁ)] }
k=w
B = ReSi(u)

k=0

onde Si & a funcao integral seno
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k=w

ImCi (u)
k=0

o
It

onde Ci(u) & a fungao integral cosseno

R(VE 1 + k) R = R

u =
mn’

ng

Devemos estudar numericamente C e B na forma C
mn nt mnn

¢, = [-Fla)] 1 d [ (7—2B)senh (q/y"')-2Dcosh (gvy')] - seg(gz)
12‘/?_ 2(Z +yl)
+ [z=Vy' arctg(;%;)][(B - %)cosh(q/?T) + D senh(Rmn/E)] }
(IT.B.16 )
Bni = Aq)B
q)B = {[qF(CI)]z[— 22 + 1 arctg (__Z__)]
2(z"+y") 2vy" el (TI.B.17 )
+ ""i“j [(B - %) cosh(gvy') + D senh(q/{ﬁ)}z-}
3q
m'2 J3 kT5
A = 2.3
(277}
® k+1 1/2 1 2k—1
_ (-=1) (g V2" +y")
5 kZT (2k—1) ! (2k=1) cos (2k=1)6
8 = arcty (vVy'/z)
oo k i 2k
(=1) (Vy'+z~ q)
D =8 + kZ1 TR (2K) sen (2k6)
bpg = -F () exp (-qvy")
q = kR

= A9
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E .’hz.sz, E
Yl = ——LQ"IE H ET = 2m ; y = i&E
T T
-
Te 2 2 of
o' = . 7 y! =Y Y I Y = o
zZ = W/k_T

I1.C - ANALISE DOS RESULTADOS E CONCLUSOES

Notamos nas equagoes (II.B.15) gue Si(u); (B=ReS1i(u))
& uma funcio inteira de u; por outro lado ci(u) (D = ImCi(u)) &
uma funcio de infinitamente muitos valores de u cuja relacao de

circuito &

ci(u elmﬂ) = Ci(u) + mri

Temos usado a parte principal (m = 0) nos calculos de ¢B'¢C ver
sus q (Figs. II.B.1 - II.B.3) ja que para cada curva, 8 =
- arctg (Yy'/z) é mantido fixo para um dado y' e z.

Nas Figs. II.B.1 e II.B.2 plotamos ¢C versus ¢ para
diferentes valores de z'(parametro de largura da banda de condu
gao) e y' (parémetro "gap" de energia). A formula Bloembergen -
—-Rowland (¢BR) é dada para a comparagao. Pode ser notado gue
as series de perturbagées de 3% ordem; termo de corregao , com

efeitos de banda de condugac finita incluidoes (¢C) - a também
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oscilatoria com g (distancia entre momentos magnéticos localiza-
dos) como no modelo de BR.

A fase, a frequéncia e a magnitude de oscilagao sao ,
contudo, fortemente modificadas. O termo ¢B (Fig. II.B.3) princi
palmente amortece sem'variagao; o sinal da interagao de troca.

Como esperado;,ambos d¢B/dy' e d¢c/dy', séo negativos,
isto &, a interaq§0 decresce com o aumento dos valores de y’ (ener
gia de "gap"). Por outro lado, ambos d¢B/dz e d¢c/dz sao positi-
vos, lsto é; a interaqéo aumenta com o aumento dos valores de =z
(parametro de largura de banda). Também notamos que ¢B’ ¢C e ¢BR
séo da mesma ordem de magnitude gquando z € da mesma ordem de kT.

Interessante & o fato gque oposto ac termo BR de segun-
da ordem, o "gap" de energia no termo de 3% ordem (¢C) ndoc somen
te amortece como também modifica a fase das oscilagbes (sinal da
interagao de troca).

Nossos calculos indicam que ¢ tambeém oscila com z (pa
rametro largura de banda), isto €, a interagéo de troca €& alter—
nativamente ferromagnética e antiferromagnética.

Parametros de banda tedricos tais como o "gap" de ener
gla e largura de banda de condugéo parecem portanto desempenhar
um papel muito importante nos calculos de 32 ordem e podem ser
(teis para correlacionar a estrutura de banda de sistemas ter -

ras raras com suas propriedades magneticas.

A influéncia dos elementos matriciais de 3% ordem da
forma <n|Hint|m> onde ‘n> e ]m> séo estados excitados, néo séo
tomados em conta na foérmula BR que & obtido por um calculo de
perturbagao até 22 ordem. O calculo explicito destes elementos

de matriz no presente trabalho sugerem que eles podem contribuir

consideravelmente 4 interacio entre dois splns nucleares ou iani
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cos.

Gostariamos de comentar no entanto; gue outros fatores
podem também afetar significativamente a interagéo de troca, tais
como, temperaturas finitas; efeitos do livre caminho medio, super
ficies de Fermi nao esféricas;'uma expressdo mais realista para a
integral de troca e contfibuigées de ordem superior.

As conclusdes principais sao:

1 — Pela primeira vez foi feito um calculo de terceira ordem na
aproximacao de BR. Os outros calculos nesta aproximacao foram

feitos ate 22 ordem.

2 - Pela primeira vez foi incluido os efeitos de bandas finitas
de conducdo na aproximagdo de BR. Neste modelo nao aparece o
problema de divergéncia gue obtém-se usando bandas infinitas

de conducao.

3 - A interacao foi calculada numericamente num amplo intervalo de
valores dos parametros principais (distdncia entre momentos
magnéticos, "gap" de energia e largura de banda finita de con

ducao) .

4 - Nossa aproximagac & importante:

a - pela grandeza comparavel da interagao em comparagac com O
calculo de segunda ordem guando fixamos a largura da ban-
da de condugao;

b - pela recuperagao das oscilagées decrescentes encontradas
na aproximagao de 22 ordem;

¢ - pelo fato de que tanto o "gap" de energia como a banda
finita de condugao modificam a magnitude e a fase das os-
cilagées, sugerindo gque esses parametros podem influenci-

ar as propriedades magnéticas das terras raras.



53~

0.06

0.03

0.01

1ol

-0.01

-003

b ——= z=30

-006 |-

FIGURA 2.1 - oo © bgg VS q (distancia entre mamentos magnéti
cos), v = 5.0 ("gap" de energia) e varios valo-
res de z (parametro de largura da banda de con-
dugao.



- 54—

0.06
003
0.01
1.0 |
-001
2
¥'=01 z=20
Py —— y=40 y'=0.4
po ———— y=40 y'=04
_003 |- b ——— y =100 y'=1.0
¢, —-— y-=l40 y'=14
-0086

FIGTJRA 22 -9, e ¢BR (dist_incia entre momentos
magnéticos), z=2.0 (parametro de
largura da banda de cmdugéio) e va
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gia).
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0.06

FIGURA 2.3 - dg Vs q (distincia entre momentos
magnéticos), z = 2.0 ( parametro
de largura da banda de candugio)
e varios valores de y ("gap" de

energia) .



APENDICE

CALCULOS DAS EQUACOES REFERENTES A
INTERACAO INDIRETA MAGNETICA DE 3A ORDEM

Neste Apendice mostramos como calculamos as equa -
goes (IT.B.5) — (IT.B.7) referentes a interacao indireta magne-

tica em terceira ordem

Ol 6% 0 |°><°lck G0, B o G o l000lch | o my foo

o= ) | 2 92 *4% Thy0, ka0
ki (k ]{)(k )
% w? (A.1)
1 R S Z 4+ +
Hint = 55 Z . J expli(k-k )'Rn] X[In(Ck,+Ck+—Ck,_Ck_) +
n,k,k
+ Inck,_ ot + ICh +Cp— ] (A.2)
2 ' 1
H, = 4m' ) [ ]
3 2 .2 2 .2
k1,k k3,k (k2—k1)(k4—k3)

+ ot +
X, |0s<0fcy C, H; Cp ¢ [o><0lcy ¢

x [<0|H, .C
24 1t 3+ “44 44

C
s Koy

+ +
+ <0lH, . c* ¢, |o><0|c] c, H,
int7k, Ko, Kot ®q4 3y Fay

+
HintCk

c, |o><o|cy ¢ H,
14 +

Kop 24
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int k1+ ko

+<O|H. cF
int k1¢ k2

+<olm, . cf ¢
int k1+ k2+

+ <0|H,  cf
int k1+ k2

+<O|H. C+
int k1+ k2
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int k1+ k2

<0|H, _Ccf C
int k1+ k2
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jo><ocy ¢
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H

14

H

1+

H

H

1+

H

H

H

H

H

H

H

H

14
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intck
intck
int %k, “k
intck3¢
intck
intck3+ X
intk
intck3¢ X
intck3+
intck
int%k

int%k, x
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+ Kay A

3
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3¢ Kay
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C
v ¥y
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c, |o><0]c
3+ Kgy k

¢ Joe<olc]
34 Kap k
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34 T4+t
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C H,
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C H,
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C H,
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ﬁ c. H 0>

4+ K3y int|
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C H
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<0|H c. o> =
int k1 k2+
=L 7 expli(k-k').R_1.11%<0|c], c, |o> «+
20 ) fon n K+ %4 k1+ Ky oy
- I, <0y, Cy, k1+ck2+10> v I, <0|Ck 4 St k1+ck2+10>
+ I <ofcf, e, |o>]
k' 4S5 k1 Koy
- d Y expli(k-k').E1[I% 6§, & 5, .6
28 4 {4 Ky Uk'k, C4a74d
+
- I Skk. Skrks SeaSun r In O Oy 4404y
1 2 1 "2
I 6kk1 Sy k, 048441
-+ >
= %% E exp[i(k1—k2).§n] In
n
Usando o mesmo raciocinio encontramos:
+ J L, > ne +
<olu; .cp ¢ 0> = 55 ) explilk,-ky) . R 1(I])
1+ 724 n
+ J - -
<ofm, ,Ccp ¢ o> = 7q b explilk,-k,) . R 1(I)
14+ 724 n
+ J - > > Z
<olm, _.cf ¢ [0> = 55 ] expli(k;-ky) . R 1(-T))
14 724 n
+ J .o T > Z
<0|m, .C K, Ck o> = 55 L explilky-ky) . Ryl (Ip)
3+ m
- J > > > +
<olm, .cf ¢ Jo> = == ¥ expl(k,~k,).R_1 (I )
int k4+ k3¢ 2Q o 4 73 m m

(A.

(A.

(AL

.a)

.b)

.c)

.d)

.e)

- £}



+
<OlHintCk4

+
<0|Hintck4

temos:

+

K C

<0iC
| 2t K

+

Z
X [In<0|Ck

+

k

+ I'<ofc
" 2
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J - -
c, |o> = = ¥ expli(k,-k,).R 1 (I)) (A.4.g)
N k3+ 28 o 4 73 m m
J B S > 2
C |0> = = E expli(k,-k,).R_1 (~I) {(A.4.h)
" k3+ 20 o 4 73 m m
Usando a expressac (a.2) para o, =0, =04 =0, =1 ,0b
.i. J ; L D >
H, .C. C 0> = 55 exp[i(k-k').R, ]
p tntTRg TR,y 28 xR, %
+ + Z + + +
c, ci,,c..Ct ¢, |o» - rf<0lc. ¢, C_,,Cp,Co C, |0
2t Kqp RITRE TR TRy Do kg kg R TR TR TRy
+ +
c. ci,c.ct c. o>
bRy KOVTRY TR TRy
+ +
C, C.,.C.,C, C, |O> (A.5)
p Kqp KPR TR TRy
Usando as equacgoes
+ +
ck}cck'g' - Ck'o'ck10 * 5k1k'6010'
C C, = -(C_C
k1o1 ko ko k101
+ +
CrioCko = k%0 T CkoCkior (A.6)
+ +
C C 8, 1.6 - c_C
k202 ko .k2k 0,0 ko k202
+ ¥ + +
c Co oy .y = =0C_, ,C
k202 k'a k'o k2c2

Obtemos
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8 8 ;0 8
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4
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Usando o mesmo raciocinio encontramos

¢ ¢ m .t c 0> V expli(k,-K,).R
k2+ kHk int k3+ k4+ 20
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. . T e e
<0|C C H, ,C C 0> = - =— 2 expfi(k,~k,).R,1.I,6
Koy kqp int7ks Tk, g 2 1
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Substituindo as equacdoes (A.4) e as equacoes
expressao (A.3) e arrumando, obtemos:
2
J4m' : ; 1
Hy = 503 ) N 2 7
£ k'l'k k3,k4 n,%,m (kz—k_l)(k —k )
I > > o > L >
[eXp[l(k1_k2)‘Rn + 1(k3—k1) Rg + 1(k4—k3) ]I Skzk

1(k.-k).R %1(]«: k.. R 11°1°1

= 4
3 N
?T'

3

(A.7) na

(A.8)
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- e
+exp[1(k1—k2).Rn + 1(k k J.R +1(k —k3) R ]I I£1m6k2k4
L= > =+ ., =+ - - - +
+exp[l(k1—k2).Rn + 1(k2—k4).R2 + 1(k4—k3).Rm]I 2 6kjk3
= - - L > > - Z +
—exp[1(k1—k2).Rn + 1(k2—k4).R£ + 1(k k3) R 117 I2 m6k1k3
> > > =
—exp[l(k k2)°Rn + l(k3—k1).§2 + 1(k k3) R ]I 6k2k4
Arrumando temos:
m'2J3 - =1 b, = T G e e Z_ 4+ _+_Z
Hy = - 3 ¥ [I (I Q’Im T,0) + I AT)T —T0I)+I (T, -T T )]
2% n,f,m
- > > . > =+ = - -
" exp[1(k1—k2).Rn+1(k2-—k4).R£+J.(k4——k3).Rm ]
k.k 2,2 2 .3
k1,k k k 173 (kz—k1)(k4—k3)
- > - . =+ > -, > = -
. s exp[1(k1—k2).R +1(k k1).R£+l(k4—k3).Rm (r.9)
- kpky (k3-k5 )(k2 k2)
Usando as expressoes
) = Y 8. & oo+ 3T & & §
n,m, % n,m, 4% nu-ml n£l,m nm m£L ,n nk
L A (A.10)
n#m, £ m ném£ L
2 4 . 4 b s cn zo-
I In - I In = Ir1 ’ InI,Q, = InIR ’ I,Q,In = InISL ’
Z_+ +oz +.z - + + o+ _ Z
I£In = InIQ R IRIn = InIR ' ImI -1 Im = 2Im R
- Z 7 - -
IhIn - InIn = In '
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encontramos
IanJ3 ; A4 '
H, = - Y or2rir? v 1’1 o+ 1°1')
3 n n n n n n
29 n
1 ‘ : 1
x [ + ]
7 .2 2 .2 2 2 2 2
_ ﬁ2g3 Y [IZI;IE -~ IZI+I£ N I+IZI£ - I+I-Iz +
ZQ n;éQ n nn n
- > L, -+
-+.Z Z_+ eXp[l(k4_k2)‘Rn_l(k4_k2)'RR ]
LRSS ) 532 2
k1,k2,k4 (kz—k1)(k4-k1)
L > > > >
. exp[1(k1—k3).Rn - l(k1_k3)‘RR] |2J3 E'
2 .2 2 .2 - 3
k1,k2,k3 (kz—k1)(k2—k3) 280 m£ L
Z_+ - g+ 4 =7 7= - Z_+ -+ 7
[T,Ig1 - T,I, I+ LTI - LT I+ I T,T ~1 1,1
_ exp[i(ﬁ1-§4)_ﬁQ + i(§4—§1).§m
i [k % k (k2-k?) (k2-k?)
177727774 2 1 4 1
exp[i(§3—i2).§g + i(iz-i3).§m]
+
2 .2 2 .2
k kg ik (ky=k7) (k5-k3)
mh3 ! zZ. 2 +,- -
- = ¥ [21. T+ I I+ T 1]
28 m#En -
; exP[i(i1_i2).ﬁn + i(EZ-K1).§m ]
x [
2 .2 2,2
kyoky ky (k2~k1)(k4-k1)
= > > ! > o >
. 5 exp[1(K1fk2}.Rn + 1(—k1+k2).3m] :
) )
kyrkyiky (ky=k7) (ky~k3)
2. ' ) : .
SomdJd J13 Z o, = =+ +, -2 _Z_— e G+ 2
- ST o LT T ) TATL -T,I0 %
287 mfntL

(a.11)
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; explilk,—k,) R+ 1(k,=k,).R, + i(k,~k,).R
x [ +
2 .2 2 .2
k1'k2'k4 (kz'k1)(k4'k3)
| ; expli(K =K,y R+ i(k,-K,).R, + i(Ez-E3).Em ]
+ ]
2 2. 2 2
Kirky ik, (ky=ki) (kjy~k3)

0O 59 termo (H ) desta expressao pode ser re-escrito

n,%,m
fazendo as trocas n ~ m, k2 - k4 no 12 termo, e k1 - k3 no 29 ter
mo.

Cedendo a todos os vetores k o sinal menos, isto &, fa-

zendo as trocas

e usando as relagoes:

Z 4 - Z =+ -z + - +_Z
ImIZIn = L L. T, = T, T, =TI T,I, (para n # m # &) ,
ficamos entdo com
IIlQJ3 E" + +
H = - {- [T2{(1.I_ - I . I.) +
n,%,m 293 n#itm L £°m
4 -2 7 - -, Z_+ +.Z
+ In{IQIm - IRIm) + In(IQIm - IQIn) ]
exp[i(E1—E2).§n + i(E3—ﬁ1).§£ + i(i2—E3).§m
b (k2-k?) (k2 kz) .
17273 27™M 1773
R = - . + >+ e =
T exp[1(k1-k2) R + i(k 5= ) + 1(k4—k1).Rm] .
2
k1k2k4 (k -k )(k ‘kq)
(A.12)

gque & o "negativo" do 59 termo U . Logo, temos:

n,%,m
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n,R;m n,ﬁ;m
ou
Hooaom P Bn,e,m © 2H gm = O
Hn,z,m = 0 (2.13)

Portanto, temos que o 59 termo & nulo na expressao para H3.

Observemos também que

zZ _Z o - 4 _ z _.Z X .Y X 1Y
2In.I2 + In'IQ + In'Iz = ZIn.I2 + {In + 1In) X (IR 1I2) +
: X .Y X .Y, Z_Z X X v
+ (In—lIn)(I£+11£) = ZInIE + In'IR iT 'Ig +
.Y X Y Y X X X Y LY X
+ lIn'IR + In'IR + In'IR + lIn‘I£ - lIn'IE +
LY LY z 2 X (X Y Yy _ o1 1
+ In'IR = 2(Iﬁ12 + In'IR £ In'IR) = 2In'I£ (a.14)
Usando (a.14) e arrumando, temos:
V2.3
mJ x 1
ERETE g “hntn [k E e TR2kD) 2-kd) | kkok
17274 2 1 4 1 17273
123
1 m-J ! Z_—- - Z, _+
] -~ ¥ (117 - 1_ 1)1, +
2 .2, 2,2 ,2 3 nn nn 4L
{kz-k1) (kz—k3) 28 n#d
+.2 Z_+, _— -+ to= L Z
+ (InIn —_ InIn)IE + (InIn - InIn)IR]
R > > T > >
- z exp[l(k4—k2).(Rn~R£) , exp[1(k1—k3).(Rn—R£)]
2 .2 2 .2 2 2 2 2
kokoky (ky=ky) (ky=ky) kkpky o (ky-k7) (ky—k3)
g’ sz

3% o zoe e atom 4y T
- 553_ m;g [(IRIQ—IRIR)Im + (I I, =T, T, )L, +
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. E - - -
+ (TR Tp =T, T x [ ) I AN
kokyky o (ky=KT) (ky=ky)
., =+ - - 2
exp[l(k3-k2).(R£-Rm)] = J3 _ PN
. E . > 3.2 .2 -3 ) f21 .1
- > > , o o - >
exp[l(kz—k4).(Rm-Rn)] _ exP[l(kZ—k1).(Rm—Rn}
L % K (2-k2) (oK) kb Lk (k2—k?2) (k-k?) :
17274 27 47 1772773 27 2773
(A.15)
Usando (A.11), (A.14) e
R~ %, - & R, - R =% R-% -R
n . 2 “ni ! v~ Bp T R r m~ n  Tmn
e arrumando, obtemos:
- -+ 1] = - ] - > i - -
H, = -yaA I .I_+ Y B I.I, - ] C I -}y b T .1
3 n nn n n ni? nt n"L m#y gm— %" m mén mn n°Tm
(A.16)
onde
I Loy 1 .3 1 :
nn 3 2 2 2 2 2 2 2 2
Q k1,k2,k4 (k2_k1)(k4—k1) k1,k2,k3 (k2—k1)(k2—k3)
(A.17.a)
= Ea -+ - -
. ﬁ2J3 : , exp[l(k4—k2).RnJL . ; aQﬂluﬁ"kﬁ'Rhg}]
n% -~ .3 2 2 272 2 2. .22
{(A.17.b)
. . &> - = - -
. ﬁ2J3[ ] exp[l(k1—k4).R£m] _ ] ._empthBAQQ.Rmé :
m 3 ' 2 2 2 .2 ’ ) 2.2 2.2
Q k1lk21k4 ) (k2_k1) (k4—k..|) k1ik21k3 (]<2—k1) (kz—k3)

(A.17.¢C)
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5 ) m._2J3[ _ eXp[l(kz—k1)-Rmn] . _ eXp{l(kz—k1).Rm}]
mn 3 2 .2 2 .2 2 .2 2 .2
(A.17.d)
Trocando k2 e k4 no 19 termo e k3 e k1 no 29 termo de
CR , Obtemos:
m
BT S > >
- ) m,2J3 : , exp[1(k1—k2}(R2—Rm)] .
Am 3 2 .2 2 .2
9] k1,k2,k3 (k4—k1}(k2—k1)
L, +> >
. E eXP[l(kq“kg)'(Rg“Rm)] : 18)
2 .2 2,2 -
kyrkyrky (ky=k3) (ky=ky)
Mas, Dmn pode ser escrito como
L > o>
5 ) m'2J3 : exp[1(k1—k2)(RR—Rm)]
S Aim T 3 2 .2 2 .2
Q k1,k2,k4 (k4—k1}(k2—k1)
| expli (k,-k,) (R,-R )]
* 2 -2, 2 .2 b (2.19)
kyokyrks o tky=k3) (Koy=kK3)
Portanto, das equagdes (A.18) e quando trocamos k2 e k4 e k3 e
k1, vemos que
Com = Pam -
Logo, a expressdo para H, e:
> - . | > 1
H. = - YA I .T =+ BT .1 -2 c. T .3
3 z nn n-n nzl ng "n-og E#m mn m n

(A.20)
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