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RESUMO

Ssao estudados diferentes sistemas de spins na rede (clas
sicos e guanticos,infinitos e semi-infinitos). A critica
lidade de tais sistemas (basicamente: modelos de Ising

com campo transverso e diluigao nas ligagoes,o modelo ANNNI,
diferentes sistemas magnéticos semi-infinitos,um modelo pa
ra uma super-rede magnética e modelos de spins mistos (Ising))
& obtida através de tratamentos fenomenolCgicos de grupo de
renormalizacao (Grupo de Renormalizagao de Campo Médio,Teo-
ria de ﬁscala de Tamanhco finito) e um formalismo baseado na
desigualdade de Bogoliubov. Comparag¢oes (quando possivel)
com outros tratémentos sao realizadas,sendo apresentadas su

gestOes para futuros trabalhos.
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ABSTRACT

Distinct spin lattice systems (classical and gquantal,in-

finite and semi-~infinite) are studied.The criticality of

such systems (basically: diluted transverse Ising models,
the ANNNI model,different semi-infinite magnetic systems,
a model for a magnetic superlattice and Ising mixed spins
systems) is obtained through phenomenoclogical renormaliza
tion group treatments (Mean Field Rencrmalization Group,
Finite Size Scaling) and by means of a formalism based on
Bogoliubov's inequality. Comparisons (whenever possible)

with other treatments are made as well as suggestions for

future works.
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INTRODUCKO

MODELOS DE SFPINS NA REDE

No estudo das prdpriedadés de sistemas magnéticos duas
descri¢Bes foram inicialmente propostas, A pr.imeira a 3ser
introduzida se Dbaseia na hipdtese de momentos magnéticos
localizados., Esta hipbdtese,devida a Langevin, Juntamente com
a ‘hipttese adicional de Weiss do campo molecular, proporcio-
nal & magnetizagd3o total é atuando em cada momento localiza-_
do, permitiu explicar o comportamento da susceptibilidade
magnética,x, com a variac3o da temperatura T (lei de Curie-
Weliss):

Xx = C/(T - ©)
onde C & a constante de Curie e & = T, ¢ a temperatura de
transigdo dc¢ sistema.

Com o advento da "Mec&nica Quantica fci possivel dar
uma Justificativa para a hipdtese de moinentos magneticos
localizados associados aos Aatomos, tendo Van Wleck
desenvolvido uma teoria quantica da susaceptibilidade
magnética. A origem do acoplamento entre momentos 1localiza-
dos vizZzinhos e do campo n-lolecular de Weiss {foi atribuida por
Heisenberg A4 interaglo de troca (“exchange*), de caréater

quantico, surgindo ent¥c o modelo de Heisenberg.



Investigacbes subsequentes Dbaseadas neste modelo ¢ em
suas variantes possibilitaram um avan¢o considerdvel para a
compreensio do magnetismo e das transicbes de ?fase. Todavla,
este tipo de modelo ndo se mostrou adequado para a descrigdo
do comportamento ferromagnético de metais de +transi¢cdo como
o ferro,cobalto e niguel,que possuem elétrons 4 ("metais
d"). £Estes elétrons,com carater itinerante (elétrons de .
Bloch),desempenham nestes casos -'um papel importanté no gque
concerne o comportamento magnético. Com 1isto teve inicio uma
nova 1linha de pesquisas tedricas em magnetismo Dbaseada na
teoria de Dbandas de Bloch de estados eletrtnicos. Stoner e
Slater introduziram a teoria do ferromagnetism‘o devido a
elétrons 1itinerantes utilizando a aproximac¢3o de campo medio
para tratar as interaglbes elétron-elétron. Este tipo de .
teoria se mostrou consistente com o© nﬁmefo ndo-inteiro de
magnetos de Bohr por Aatomo Trelativo A&s magnetizagles
espontdneas observadas experimentalmente para 0 ferro,
cobalto e niguel, suas grandes energias coercitivas e os
valores elevados dos termos lineares em T do calor
especifico a baixas temperaturas, os gquais ndo sdo
compativeis com a descricao de momentos 1localizados.

As propriedades ferromagnéticas de metais d a tempera-
turas finitas n8o0 foram contudo explicadas pela teoria de
Stonef. baseada na aproximac¢lNo de campo médio. Por exemplo,
a susceptibilidade de Curie-Weiss observada em todos os
metais ferromagneticos, a acentuada anomalia no calor especl

fico em torno de T, e a dependéncia da magnetiza¢¥o com a



temperatura n&o {foram explicadas consistentemente por esta
téoria. sende melhor descritas peloc modelo de spins
localizados (Heisenberg), usado amplamente na anilise de
dados experimentais de metais d magnéticos. Também a
temperatura de Curie calculada empregando-se parametros
consistentes com o©8 resultados experimentais em T=0 K
geralmente est3o Dbem acima dos resultados experimentaias,

Os pontos de partida dos dois modelocs mencionados acima
se enconiram em e‘xtren.xoa cpostos. Ao pas=30 gue o0 modelo dJde
momentos localizados se baseia em estados eletrdnicos
localizados no espaco Teal, o modelo itinerante considere;
estados localizados no espaco reciproco (dos momentos).
Nenhuma destas descrigbes poderia isoladamente explicar de
forma sistemitica todas as propriedades de metais
ferromagnéticos. A {1im de se obter uwma visdo unificada do
problema, seria necessiria uma descrigdo gue englobasse 08
conceitos associades aos dois tipos de modelos. Esforgos
neste sentido 1teém sido realizados, devendo-ge destac_ar a
teoria de flutuagtes de spin (“self-consistent
renormalz_zauon (SCR) theory) proposta nos anos 70, a 9qual
representa um passo A frente em relagdc & teoria Hartree-
Fock-RPA. Varias propriedades,incluindo a susceptibilidade
de Curie-Weiss de metais fracamente ferromagneticos,puderam
deste modo ser explicadas consistentemente. Para maiores
detalhes sobre a evoluglo histérica des enfogques tedrices do

magnetisfio e os desenvolvimentos recentes veja referéncialll



Modelos de momentos localizados dispostos em redes
periddicas intinitas ("modelos de spins na rede") tém
encontrado uma grande aplicabilidade , fornecendo uma
descrig3o consistente de diversos fenfmenos magnéticos e
n3c~magneéticos, tais como adsorgdo de gases em superficies
cristalinas, sepa.racao de fases e ordenamento superfluido em
misturas He3-He4 ,transicbes ferroelétricas, etc.

Um dos aspectos relevantes gque deve ser considerado em
tais modelos estA associado 4 presengca de impurezas, sempre
encontradas em sistemas reais, Por exemplo, em um cristal
uma parte dos sitios pode estar ocupada por Atomos gque
apresentam momento‘magnético, estande a tracao restante
ccupada por Atcmos que ndc exibem momentc magnético.Se esta
fragl3o for maior que um certo valer criticoe o.
ferromagnetisme inexiste. Se esta fragdo {for pequena, entdo
um decréscimo em T, com o© aumento do numero de impurezas &
eaperado.

Existem doiz tipos de impurezas quanto aoc modo como s30
intreduzidas., Se a8 impurezas se encontram ém egquilibrio com
a rede hospedeira (i.e. Vf_oram introduzidas de modo que sua

distribuig¢dc tenha atingido a condig3o de equilibrio), elas

sdc dencminadas impurezas recozidas . Se,por outro lado, as
impurezas sdo 1ntroduzidas,por exemplo a uma temperatura
acima da temperatura de fusio do cristal, o gqual é& a seguir
resfriado abruptamente, a distribuigclo final das impurezas,
devido & sua dificuldade de movimento, coincide com a dis-

tribuic8o que  elas apresentam no ponto de solidificacgio.



S

Obviamente, apés um longo periodo, ¢ equillbrio térmico
acabard sendo atingido. Mas antes que isto ocorra, as
posicbes das impurezas podem Ser consideradas {tixas, sendo

entdo denominadas impurezas temperadas.

No presente estudo, s&%o considerados alguns modelos de
spins na rede. Eles incluem o modelo de Izing com campo
transverso e dilui¢Xo nas ligag¢tes{23)  capitulo I, o
modelo ANNNIE4S]  ("aAxial Next Nearest Neighbour Ising
Hodel"), caplitulo II, modeios de sistemas magnéticos semi-
infinitos ("superflcies 1livres”), nos quais a superficie &
descrita por um modelo quantico (e.g. o modelo de Ising com
campo transversg, ¢ modelo de Heisenberg com diluic¥o nas
liga¢tes,etc) e o volume por um modelo cléssico (e.g.
Ising), capitule III. Além disso, considera-se. um modelo
para uma super-rede magnética, capltule IV, e, por fim, o
modelo de Ising com spins mistos na rede quadrada, capitulo
V. A seguir ¢ apresentada uma d_escriq;ao sumiria destes
modelos e sua correlagdo com sistemas fisicos reais, Dem
como uma introdu¢do geral dos formalismos empregados. Uma
introdu¢&o ao modele de Ising com spins mistos se encontra

no respectivo capitulo.
MODELO DE ISING COM CAMPO TRANSVERSO

¢ modelo de Ising com campo transverso (NMIT), foi
originalmente introduzido por de Gennesft®l para descrever

cristais ferroelétricos com 1ligagbes de hidrogénio, como 0



KHpPO4, no qual o préton se encontra num dos dois minimos de
um po¢o duplo (correspondentes aos valores +1 da componente
z do spin). O campo transverso, que se acopla com a componen
te x do 3pin, & associado ao tunelamentoc do protoen entre os
dois minimos e o termo de troca A energia de correlagdo das
possiveis configuragbes. Desde sua introducdo, este modelo
tem sido empregado na descrigdo de diversos sistemas (para.
uma revisfo ,veja ref.[7d), tg'is como ferromagnétos com
forte anisotropia uhiaxilal ,compostos de terras raras com
estade fundamental singleto de campo cristalino, e na
descricdo de alguns sistemas cooperativoes de Jahn-Teller,
comoc DyVO4 e TbVvO4 Hails recentemente, tem sido tambem
empregado em teorias de campo de meésonst®l e como protdtipe
em teorias de calibre na rede (9,

0 comportamento critico do MIT foi obtido exatamente
apenas na sua vers3o umdimensionaltl®) tratando-se de um
caso particular do modelo X-Y proposto por Lieb et alllll
‘Neste caso, para um campo transversoc NENOr que uw cerito Qc
o sistema apresenta um comportamento idéntico ao modelo de
Ising, ordenando-se somente em T=0. Para 2 5 e, todavia,
esse ordenamento desapai‘ece mesmo no estado fundamental.
Fradkin e Susskind (9] correlacionaram o modelo de Ising
unidimensional, via o formalismo da matriz transfereéncia,
com um problema de mecidnica guantica referente a um 1Anico
spln na presen¢ga de um, campo transverso, Neste caso, imagi-
na-se¢ que o0 eixo da rede ‘unidimensional & o e1xo temporal do

problema de mecanica quantica. Assim a matriz t’ransterenclq



leva informacg3o de um instante para um instante vizinho,
sendo ela ldentificada com o operador evolugldo temporal no
contexto do problema quantico. Deste modo a dimensdo
espacial passa a ter um cardter de tempo discretizado.Analo-
gamente, o modelp de Ising em duas dimensbes pode sSer visto
como um problema de mecanica quantica referente a uma cadeia
de spins unidimen;ional com interaglies entre spins primeiro.s_
vizinhos hna presenga de um campo -transverso uniforme. Assim,
uma das dimensdes ESpaCiaiB‘ do problema original &
convertida em um tempo discretizado. A eenefalizacao da
equivalécia do MIT em 4 dimensdes em T=0 com o modelo de
Ising em (d+1) dimensYes 1foi rigorosamente demonstrada por
Suzuki (12]),

Outro aspecto 1nteressante deste modelo em d>1.
dimensbes foi conjecturado por Harrisft13): gse  tor
introduzida wuma dilui¢¥o nas ligagles ou por sitio [i.e. uma
ligagdo (sltio) se encontra presente com wuma probabilidade
Pl, o campo critico como funclo da concentaglo p em T=0
deveria exibir uma descontinuidade na concentracio de
percolacgdo. Isto esataria 1ligado ao fTato de inexistir ordem
de 1longo alcance abaixo de pc. , sendo nulo o campo
transverso , ao Ppasso que acima de pe o0 campo critico
deveria assumir um valor finito, necessario A4 destruigle 4a

ordem em aglomerados percolantes tipo cadeias.



MODELO RNNNI

0 modelo ANNNI & uma generaliza¢l8o do modelo de Ising,
com 1nteracles competitivas entre spins primeiros vizinhos e
spins segundos vizinhos ao longo de wuma diregdo axial.Fol
inictalmente introduzido por Elliotﬁii], sendo associado ao
ordenamento senoidal em alguns metais de terras raras, como
0 érdio. Uma das caracteristicas deste modelo, em sua verso
tridimensional, & a existencia ‘de um ponto de Lifshitz (PL),
definido pela primeira vez por Hornreich, Luban. e Shirikman
1153, No modelo ANNNI, o PL corresponde a um ponto
multicritico em que se encontram tangencialmente duas linhas
de segunda ordem e uma de primeira. Ao longo de uma das
iinhas de segunda ordem, um pardmetro, o vetor de onda axial
critico, varia continuamente, anulando-se no PL (para uma
discuss3o mais detalhada,incluindo a fenomenologia do
PL,veja ref.l16ly

0 modelo ANNNI tem servido de Dbase para a descrigdo de
alguns sistemas magnéticos de interesse. Um modelo similar
permitin explicar recentemente a complexa' sucess3o de fases
comensuraveis do CeSb como fung3o da temperatura (17,183
Medidas recentes da susceptibilidade transversa no Hnp [19]
indicaram que este material exibe um PL pertecente a mesma
classe de universalidade do modelo ANNNI tridimensional.

Do ponto de vista tedrico, o modelo ANNNI tem sido in-
tensivamente estudado nos "nltimos anos através de diferentes

tecnicas. O seu comportamento critico em tres dimensbes ,e
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especialmente em duas dimensdes, & ainda obJjeto de controvér
sias, Em particular, o modele exibe, em ambos oS casos , uma
complexa estrutura de fases moduladas a Dbaixas temperaturas,

nd%o completamente elucidada.

MAGNETISMO DE SUPERFICIES E INTERFACES

Modelos de spins na rede tém sido empregados nos ulti-
mos anos na descrir;_ao de sistemas magnéticos apresentando
superficies 1livres e interfaces. Recentes avanc¢os nas
técnicas de crescimento epitaxial, notadamente a técnica de
epitaxia por feixe molecular ("MBE") t&ém permitido a obten-
¢%0 de filmes semicondutores de excelente gqualidade
cristalina ,incluindo  heteroestruturas CoOmo super-redes
(para uma introdug¢d3oc geral sobre o assunto, vega, por
exemplo, refereénc:a [533). Esta mesma técnica tem sido
empregada na obteng30 de filmes magnéticos [21-24]) A
caracterizac8o0 destes filmes & realizada através da difracdo
de elétrons de baixa energia ('LEED"), ressonancia magnética
nuclear ("NMR") ou através do efeito Mbssbauer.A técnica de
elétrons spin-polarizados ("SPLEED") se aplica a sistemas
ferromagnéticos, fornecendo informacles sobre quantidades
locals relativas 4 magnetizacd80 e susceptibilidade,. E
possivel gue as novas té&cnicas de obteng3o de filmes {finos,

Juntamente com métodos de caracterizac3o cada vez mais
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precisos, permitam um desenvolvimento de estruturas
magnéticas andlogo ao observado atualmente em
semicondutoeres, conduzijndo 4 materiais artificiais com
propriedades magnéticas bem diversificadas. Neste caso, 08
modelos de spins na rede podem vir a se tornar wuteis na
descrig3o do comportamento de tais Sistemas, incluindo
propriedades dinamlcas e estlticas. - No presente estudo 330
enfatizadas estas Wltimas, no contexto de modelos simples
para superficies (sistemas semi-infinites) e uma super-rede
magnética (interfaces peribdicas), tendo em vista serem

menos estudadas na literatura,
FORMALISMOS EMPREGADOS

No estudo das propriedades criticas dos sistemas acima
mencionados foram empregados diferentes formalismos. Para os
modelos tratados nos 'capitulos I & 1I, respectivamente o HNIT
e 0 modelo ANNNI, utilizou-se o grupo de renormalizaclo de
campo médio (GRCHK) Este formalismo & descrito no capituio 1
¢ ¢ Dbasicamente uma mescla de idéias de campo médio e de
grupo de Trenormalizagio. A idéia central consiste em
substituir o sistema original por aglomerados finitos,
mantendo-se fixa a magnetizacZo dos spins circundantes,o que
oCaslona uma dquebra de simetria. Isto responde pelo carater
de campeo meédio do tratamento, JA gque na realidade as magne-
tizagbes fixadas representam campos efetivos. Compara-se a

seguir a magnetiza¢ao por spin referente a cada aglomerado,
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1ntroduzindo—se'uma hipodtese de escala adequada. No capitule
i sdo escolhidos aglomerados finitos, ao passo gque no
capitulo 11, por razbes {flsicas, 830 eacolhidas tiras
infinitas de largura finita, Este formalismo conduz a
diagramas de fase e a expoentes criticos nao-classicos.

Nos caplitulos III e IV , referentes, respectivamente, a
sistemas magneéticos semi-infinitos e 'super-redes magné-
ticas, empregou-se um formalismo variacional Dhaseado na
desigualdade de Bogecliubov _.Este tratamento corresponde,
essencialmente, a um formalismo tipe "campo meéedio”,
fornecendo portante expoentes classicos, £ Dbom salientar
contudo gue ele représenta um aperfeigoamento dco campo médio
(CH) tradicional, uma vez gue inclui- .alguns efeitos d;e
flutuagdo, totalmente desprezados nos calculos de CH usuais.
Com 1sto, os diagramas de {fase obtidos s&%0 mais préximes de
resultados exatos ou fornecidos por formalismos mais
precisos.

No caplitule V, r'eferente ao modelo de_ Ising com spins
mistos na rede quadrada, & empregado o formalismo da teoria
de escala de tamanho finito no contexto da matriz
transferéncla. Este formalismo consiste, bazicamente, em
estabelecer uma lei de escala para o comprimento de
correlag¢do referente a sistemas finitos, com vistas A
obtencdo de informac¢des so.hre a criticalidade do sistema
infinito oraginal. Este tratamento & essencialmente fenome-
nolégico e permite obter Dboas estimativas para expoentes

criticos e diagramas de fase.
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Finalmente,em todos 0s modelos acima mencionados em que ha
diluicao,esta € considerada temperada.Neste caso, a energia 1li
vre & obtida considerando-se a média configuracional do logarit
mo da fungdo de particgao (Z).No caso de impurezas recozidas, a
prescrigcao é primeiro realizar a média configuracional de Z e
depois tomar o logaritmo,para se obter a energia livre.Assim,é
evidente a importancia da ordem em que se toma a média configu

racional nos dois tipos de impureza.
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CAPITULO 1

MODELO DE ISING COM CAMPO TRANSVERSO E DILUICAO NAS

LIGAGOES VIA O GRUPO DE RENORMALIZAGCAOC DE CAMPO MEDIO

1.1 Intreducdo

O modelo de 1Ising com campo trvansverso (MIT) e diluigcdo nhas

ligagtes pode ser descrite pelo hamiltoniano

X
w=-20,% — L Jij of o]
' (iJ) J (i.1.1)
onde o?(u = x, you z) s80 dados pelas ma'trizes de Pauli, =0 (]

o campo transverso, e o0s acoplamentos provenientes da interacdo
de troca entre primeiros vizinhos s&¢ varildveis aleatodrias
descritas pela distribui¢3oc de probabilidades envolvendo

fungtes delta de Dirac
P(‘]ij) = (1 - p) 6(J_ij)+p G(Jij-a) . (1.1.2)

Esta distribuicdc estabelece que para uma frac3o p {(concentra
¢do) de 1ligagbes os accplamentos entre spins primeires vizinhos
valem Jy4=J e para a fragdo 1-p restante estes acoplamentos s&0

nules (Jy3=0).
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Harrisf13) conjecturou que este modelo deveria exibir uma
descontinuidade no campo transverso critico quando a concentra
¢30 de ligactes p atingisse um valor critico pe a zero graus
apsolutos. Tratamentos tebricos anteriores[ﬂ] se mostraram
incapazes de descrever este comportamento & temperatura nula.
Calculos de grupo de renormalizagio no espaco real (27:28) para
a rede quadrada e uma aproximacio enQolvendo um aelomerad§ de
dois spins para a energia livre do modelo d-dimensionall29-30]
(veja também capitulo 1III)} foram capazes de reproduzir esta
descontinuidade.Um tratamento fenomenoldgico, o grupo de renor-
malizagio de campo médio (GRCM) [31-321 | gescrito na proxima
secdo, fol empregado no estudo do MIT com diluicao nas liga-
¢cles f?_?}, utilizando-se of ag.lomerados mais simples (um e dois
spins).0 diagrama de fases. global no espacoe de temperatura-
campo transverso-concentrac¢do obtido através do GRCM (veja
fig.(1.1.13]1 se encontrar em acordo con a conhjectura de
Harris,embora apresente detalhes flisicamente incorretos, ine-

xistentes no diagrama obtide por dos Santos [28],

™~

1-p A

Ry

Figura 1.1.1 :Esbogo do dlagrama de fases para o MIT com dilui-
¢30 nas ligagles em d>1 dimensfes segundo o GRCHM. A conjectura
de Harris corresponde & linha tracejada no plano T:=0. A curva
trag¢o e ponto ¢ 'um artefate do método.
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Neste capitulo o MIT com diluiclo nas ligaghes & estudado
via o GRCH¥ nas redes triangular, quadrada e hexagonal
empregando-se aglomerados que levam em conta a simetiria da
rede. Um calculo para o modelo na rede ctbica através do GRCM &
também realizado.As consideragbes aqui desenvolvidas permitem
estabelecer como o0 tamanho e a .simetria dos aglomerados
empregados afetam a precisio dés grandezas relevantes na

descrig8o do comportamento critico deste modelo L[2-3]

1.2 Grupo de renormalizac%c de campo médio

O pgrupo de i"enormalizacao de caﬁpo medio & um trateimento,
fenomenoldgico gque retine idéias de campo meédio e_de renor-
malizagaot31-32)  pasicamente,este tratamento consiste em subs-
tituir uma rede infinita de spins por dois aglomerados finitos
distintos nos quais o0s spins circundantes teém suas maghe-
tizagles fixadas, consideradas campos efetivos. As magnetiza-
¢cles por spin s%o entd¥o determinadas nos dois casos e
comparadas, supondo—se‘que cs campos efetivos se escalam do
mesmo modo que as MmaghetizagBes calculadas. A tig. 1.2.1
ilustra o procedimento adotado, para aglomerados constituidos
de N: 1 e N = 2 spins. " Como ilustracao, no casc do modelo de
Ising usual puro (=0 , p=1) as magnetiza¢Bes dos spins nos
extremos das linhas tracejadas (fig. 1.2.1) s%o fixadas em b e

b , respectivamente.0 hamiltoniano para um tnico spin fica:
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? ° T
: r. ‘ » | ,.
'z l,’ : e
a—--M-———p - - ——s
//l 4 : A
¢ | Y v |
¢ ¢ .
(a) : (b)

Figura 1.2.1 : Aglomerados com N’'=1 spin (a) e N=2 spins (b) em
d=3 dimensles .As 1linhas tracejadas representam interagles com
spins circundantes primeiros vizinhos.

onde o §pin % interage com seus 24 vizinhos mais proximos
através do termo -J g;b.

De modo analogo', 0 hamiltoniano correspondente ao

aglomerado de dois spins & representado por

- - pX R X
L T T IS LA R (1.2.2)
Neste caso o spin 0, interage com 7 através do termo -J u;'o'z e
tanto q, guanto 9. interagem com cada um de seus (23d-1)
primeiros vizinhos atraves dos termos -J qib e -J 05 b,

respectivamente. As magnetizagbes obtidas a partir de (1.2.1) e
(i.2.2) podem ser facilmente calculadas
myz tanh(2d X'b’)

e mo: exp(K) _sinhf(2d-1)2Kb]
eXP(K) coshl(2d-1)2Kbl+exp(-K)

onde KX'=J'/KgT , K=J/KgT ¢ kg & a constante de Boltzmann.
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Uma vez que a transiclo & de segunda ordem,proximo & tran-
sic¥o Db',b<ki. Neste caso, as relagbes acima valem aproxj

madamente

mi¥ 24 K'b

e mpt (2d-1) exp(K) Kb
cosh(K)

A aproximacgao de campo médio usual consiste em fazer
simplesmente b’-my no caso do bloce N'z1 e Db=mp no caso do
bloco N:=2.A temperatura critica no primeiro casc vale k-i:za H
portanto em d=3 K'~1 = 6. No segundo caso a temperatura
critica e oﬁtida resolvendo-se uma equac¢lo transcendental; em
d:=3, ¥-1-5.847, o que significa uma melhera em relagdo ao
resultado de campo médio anterior.0 expoente térmico, contudo ,
permanece ¢ mesmo ( Vp =0,5).0 ingrediente de renormalizacdo
entra quando se introduz a relaglo de escala entre mg e mp,
miz¢mp. Uma vez que D' e b tém um carater de magnetizaglo ,

supde-se ademais que préximo & 1transiglo exista uma relacido si-

milar entre b' e Db,i.e Dbz€Db. Isto equivale a supor que
2m{-3b’=am>/3 b. (1.2.3)

Desta fbrma ¢ possivel eliminar€ e obter uma relagl3o envol-
vendo K e K apenas, que ¢& interpretada como uma relacao de
recorréncia, permitindo assim obter o ponto fixo do sistema,
K'=K=K*. O expoente térmico v pode ser obtido através de um

procedimento bem conhecido [34) a saber:
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ﬂ. = I/\J .
axl ot T

(1.2.4)
onde £=(N-N)1“4 & o fator de escala e & a dimensionalidade do
sistema. A titulo de ilustraclo, as equa¢des (1.2.3) e (1.2.4)
acima fornecem K-1:4.93 e v;=1.537. |

Com a introduc3o de um campo H atuandoc em c_ada sitio,as
magnetizagles mp' e Dy referentes aos aglomerados de N e N
spins, respectivamente, passam a ser também funcgles de H., O
expoente critico V, correspondente a este campo pode ser cal-
culado como acima,através da rela¢lo de recorréncia obtida,
mediante a expressdo abaixo determinada no(s) ponto(s) fixo(s)

dH'} = lﬂu“

GH Igkx
onde £ foi definido acima.

0 exemplo descrito (modelo de Ising) ilustra a
operacionalizaci%o do GRCH. Os calculnos deste exemplo s¥0
bastante simples. No casoc do MIT com diluicdo nas 1ligacles, os
procedimentos s¥o essencialmente oS8 mesmos.Escolhem-se dois
aglomerados com N e N spins (N<N) , mantendo-se fixas as
compenentes 2z dos spins que circundam cada aglomeradso. Assim,é
possivel obter uma relacdo de recorréncia entre (p.g.K') e
(p.€,.K) comparando-se as magnetizagles por spin referentes aos
dois aglomerados, onde p & a concentragldo de ligagbes , K=J-kgT
£=7J e a 1linha se refere ao menor dos dois aglomerados.
Esta relacdo permite obter uma superficie critic& aproximada

através de suas solugles de pontos Fixos bem como estimativas
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de expoentes criticos associados a alguns conjuntos invariantes
no espac¢o {(p,gX). O fato de se dispor de uma WUnica relaglo de
recorréncia ndc permite que diagramas de fluxos sejam obtidos
atraves do GRCM e nem qgue o0s expoentes criticos estejam as-
sociados apenas aos pontos fixos do modelo, uma vez gque este

tratamento gera um cruzamento ("crossover") continuo.

1.3 Consideraglies sobre o MIT com diluigdo nas ligagBes

segundo o GRCHM

Em principio,ao se fazer uso do GRCM, diversas escolhas
para aglomerados de spins s&o possiveis . Na fig. (1.3.'1) s30
mostrados os aglomerados empregados em nosso tratamento \;ia o
GRCM do MIT com diluigl¥oc nas ligaghes nas redes tridngular,
quadrada e hexagonal. Uma vez gque estas redes permitem dife-
rentes escolhas especificas, associadas & topologia de cada uma

delas, & conveniente considerd-las separadamente.

ALK

Ny N, T3 S4

Q& &

Figura 1.3.1 : Aglomerados empregados nos presentes cadlculos de
GRCM para o MIT com diluigdc nas ligagles.
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1.3.1.Rede tridngular

Foram empregados neste caso os aglomerados Np e T3 mos-
trados na fig. (1.3.1). A magnetizacdo por spin correspondente
a N fo1 obtida anteriormente por Plascak [33lPara se obter a
expressdo da magnetizagdo my (N=3) correspondente a T3,
levando-se em conta a media c_onfiguracional , & necesasario
determinar os autovalores dos hamiitonianos 'referentes As

quatro configura¢des possivels para © aglomerado de spins.

triangular, mostradas na fig. (1.3.1.1).

t3) (2} i1} (0)
v s B0 o LA
' \ s e
\
\\ ) II \\
\ ’ < 7 \ -
: --._.\ Y . S,
P’ 3p(4-p) ¢ 3
pla-p 3p(1-p) (4-p)
Figura 1.3.1.1 : Configuractes de spins correspondentes a T3 le

vadas em conta no c&lcule de m3. As 1linhas chelas se referem 4
l1gacghes (JIJ:J) e as tracegadas a auséncia de ligacles
(JIJ-:O). Linhas pontilhadas representam as 1interacgiies com as
componentes z fixas dos spins circundantes. Os numeros entre
paréntesis representam o total de 1liga¢les presentes nas confi-
gurag¢des correspondentes e 08 respectivos pesos estatisticos,
proporclonals ao numero de configuracles equivalentes, sao
expresscs em termos da concentragcdo p de 1ligagbes.

Genericamente, estes hamiltonianos podem ser escrites hna

forma:

Hyaz = HN=3 + YNa3 . . (1.3.1.1)
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onde HN-B = - le °1 °2 - J13 g

- N

z z z
e VN_3 = l»pr_(cJ1 + oy + 03)

Foi feita uma aproximagao no esp{rito da aproximagao do cristal vi?”

tual ("virtual cristal approximation") para as interacces dos spins

dos aglomerados com os Spins circundantes (termo VN_3).Célculos le-

vando em conta todas as configuracoes referentes ao potencial alea-
torio correspondente a estas interacoes mostram gue a aproximagao
realizada nao afeta os resultados finais no limite b¢¢{.Proximo &

transic%o b<<i;assim,o ultimo termo no lado direito de (1.3.1.1)

pode ser tratado através de um cialcule cordinario de perturbagdo

em segunda ordem. 0Os autovalores de HNQB s%o portanto dados

por:
v l2
x,)\°+}: LU
o *an T o _ o (1.3.1.2)
n m

e
onde 1n designa o8 autovalores do hamiltoniano ndo perturbado

Hnz3z - As matrizes a serem diagonalizadas s8o matrizes n¥n
{n=8). O procedimento empregado na diagonalizaglo das mesmas &
descrito no apéndice A.

Sendo o0 termo perturbativo Vy em (1.31.1) proporcional a
Y= 4pJb, segue-se que o= autovalores perturbados podem ser es-

critoz na forma

= 30 2 :
Ap = A, HCoy (1.3.1.3)
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onde C, & determinado através do cAlculo perturbativo. A fungdo

de particdc 2(3) referente a cada configuraglo da fig.

(1.3.1.1) fica:

1_ g _ . 0 2
z : exp( Bln) =§ exp(--BJ\n - BCny )E?% exp(—Blg)(l-BCnyz),

e a energia livre correspondente

o
£ C_ exp(-BA7) 2
1y . 1 1) - 1 ) n n’y
F =~ = 1lpn z'* = - = g n
8 n Fo 8 in (1-

%exp(-ﬁlz)

' (1)
onde F = - = -g2°
o g In (% exp ( Bkn)). Levando~se em conta que In{l-x) = -x

para x<<1, segue-se:

C e Tpe04. 2
T b, exp(-B1 )y
F(i)=F(1)+(n n

° L exp(-BA") )

E portanto a magnetizacao por spin de uma dada configuracao fica

ex~
pressa por:
o
(1) _1 aF __ 2§ XPCEADC (1.3.1.4)
e N 5y ° N I ( A0
n exp(-8a )
ondey = 4pJb. Desta relacao segﬁe-se:
0y ©
am ) g?"p(' BA n)Cn
S =~ (2/M) - (4pd) (1.3.1.5)
%exp(— Bln)

0s resultados (1.3.1.4) e (1.3.1.5) s3%o0 gerals, 1i.e., podem ser
aplicados no calculo da magnetizagdo por spin de um aglomerado
de N spins fechado no qual todos os spins possuam ¢ mesmo

status, levando-se em conta os valores de T adequados,



23

No limite quantico (T=0), B= vo .Assim, apenas a contri-
buicio referente ac autovalor negativo de maier mbédulo sobre~

vive ao se tomar este limite. Isto significa que em T=0
mN = "2 Cpax
N

onde n* corresponde ao estado fundamental de Hpy. Com isto os
cAdlculos ficam consideravelmente simpliticados ,embora 1]
preblema da determinac8o de autovalores e autovetores ainda per
sista. A magnetizag8o - correspondente a Tg & dada pela soma das
magnetlizacles m{) dge cada uma das configura¢les com | ligagles’
mostradas na fig. (1.3.1.1) previamente wmultiplicada pelo

respectivo peso estatistico:
my = p3 m(3)s+ 3pE(1-p) m(2)s 3pt-p)2 md)s @@-p)3 m(®

de onde se obtem 3mg/ 3b . Comparando-se eata expressdo com
amps 3b [33) obtem-se uma relag¥o entre (p,g"K') e (p,gk)
que ¢ interpretada como uma r_elacau de recqrréncia, cu,jos
pontos fixos s&c dados por p’=p=p*, g'zg=g* e K'zKzKk*, Os
resultados obtidos para os valores criticos da concentrag¢io,
campo transverso e temperatura e respectivos expoentes criti-
‘cos nos limites quantico (T=0) e classzico (g=0) s¥%o mostrados
na tab. (1.3.1.1), Juntamente com os resultados anteriormente
obtidos com © GRCM considerando o3 aglomerados mais simples,a
saber,um e dois spins. Resultados exatos e aproximados forne-

cidos‘ por outros métodos também se encontram nesta tabela.
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Tabela 1.3.1.1 : Valores criticos e expoentes para o modelo de

Ising com diluigdoc nas 1ligagbes e campo transverso na rede tri-
angular.

Agiomeragos g=0 pel K= peY Kem g=0 Kem PP,
» % b 9 Y9 Pe p § p

Ny Ny 0,203 2,308 5,369 2,121 0,2 2,248 1,217 2,248
Ny T 0,218 1,239 5,175 1,059 6,227 1,302 1,388 , 1,02
Ty T 0,225 1,481 - . - - - -
Te Tio 0,235 1,35 - - - . - -
outres métadons| 0,401'38 g 910N PRTTLE RS 0,508 v mbs - -
Exato R L *’7“[3] 0, 53}'1‘?‘ DL R T 5] - -

" A comparagdo das grandezas criticas fornecidas pelos pares
(N{,Nz) e (Np,T3) indica que ao se considerar aglomerados
maiores, valores criticos mais precisos para a temperatura,
campo transverso e conce.ntrac:ao relativos aos pontos .fixos do
sistema =&%c obtidos. De um modo mais consplcuo, uma precisdo
cocmparativamente melhor ¢& obtida para todos ‘os expoentes
criticos. Deve-se atribuir isto a inclus&c do aglomerado Tg,
cuja simetria & a mesma da rede. Além dissoc, o cruzamento do
limite classico (T#0) para o limite gquantico (T=0), que ocorre
com a variag¢8c continua do expoente critico V, cém 0 campo
transverso, fica melhor definido I[veja fig.(1.3.1.2)1L

A conjectura de Harris ¢& verificada nos deis casos..
C&lculos com (N1,N2) fornecem o© meszsmd valor para o expoente
critico associado A diluir;ao,vﬂnos pontos A e B d4da descon-
tinuidade de Harris [veja ?tig. (1.1.1)1. Por outro lado,
valores distintos para Ve s&o obtidos através de (NpT3) para

estes dois pontos indicando assim um cruzamento adicional para

este expoente.
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Figura 1.3.1.2 : Cruzamento do expoente V. do 1limite clissico

(g=0) para © limite quantico (T=0) segundo o GRCH. Linha cheia
(N{,N2);linha pontilhada (Np,T3).Na figura s&o também mostradag
curvas da temperaturascampo +transverso (p=1) para as duas

aproximagtes . Resultados semelhantes s8c obtidos para as demais
redes. )

Em vista do comportamento oscilatério deo expoente tér-
mico no limite classico e na auséncia de diluigdo (modelo de
Ising) quandé aglomerados maiorés s40 considerados (Tg e T4y0)
devemos esperar um comportamento semelhante para os outros
expoentes criticos guando o campo transverso e diluiglde ‘torem
introduzidos. - Assim, expoentes criticoa mais precisos devem
requerer aglomerados maiores gque oa aqui considerados. Isto &b-
viamente torna consideravelmente mais complexo o problema da
determinac%c de autovalores e autovetores . 08 preszentes
aglomeradoa fornecem,todavia, wuma descrigdo satiatatdéria das

principais propriedades criticas do modelo.
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1.3.2 Rede gquadrada

Para tratar o MIT com diluicdc nesta rede foi empregado o

par (Nz,84) da fig. (1.3.1). As configuraclies referentes a 84

consideradas no calculo da média configuracional s3o mostradas

na fig. (1.3.2.1).

(4] o ': 2 gy .' . (o)
y , S ] ¥ -,_,r____? T"-T r..__é...
P wplen 2Pl apl '-»;’)J 0 -5)*
Figura 1.3.2.4 : O mesmo que na fig. (1.3.1.1) referente’ ao

aglomerado de gquatre apins (quadrado).

Como na secdo anterior, os hamiltonianos referentes &as diversas
configurac¢bes mostradas na fig. (1.3.2.1) podem ser gene-

ricamente escritos na forma:

X X X
—Q(ol + 9, + 03 + 04)
z Zz z z

A diagonalizacdo de Hy_-4 & realizada através de um calculo
perturbativo, como no caso da rede triangular. A magnetizaglo

por spin correspondente a S4 & igual 4 soma das magnetizacgles
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das configuracles mostradas na ?ig. (1.3.2.1) multiplicadas

pelos respectivos pesos estatisticos, a saber:

mg= p? m{+ 4p3(1-p) m3+ 4p2¢1-p)2 m(@. 2p2(1-p)2 m(27

+4p(1-p)3 m{)s (1-p)% (0D

onde os 1indices superiores i em m{l) se referem ao nﬁmero~de
ligacBes presentes no aglomerado correspondente.

Os resultados.ohtidos através do presente calculo s&o
mostrados na tabdb. (1.3.2.1). .

Tabela (1.3.2.1): O mesmo gque na tabd. (1.3.1.1) referente & re-
de gquadrada. ' .-

Aglomerados g=0 p=1 K= p=1 K=w g=0 Kew PP,
- K, vy 5. - vg P vp 9, v

Nps Ny D, 346 1,667 3,33 1,429 0,333 1,553 1,277 1,553

Mys S, 0,37 1,282 3,251 1,03 0,358 1,286 1,370 1,102

bectnacio 25/ 0,609 0,671 1,55 0,496 0,618 0,817 0,873 0,817
Exato 0,441 1 3,008 g 600040 058 383 . .

Calculos de GRCM para o modelo de Ising 1evando-serem
conta aglomerados ainda maijores foram realizados anteriormen-
tel313 | indicando uma convergéncia regular para a temperatura
critica e o expoénte térmico. Um comportamento semelhante deve
ocorrer com o8 outros expoentes éo se iIintroduzir um campo
transverso e dilui¢do nas ligagles,

Ao considerarmos (Nj,N2) e (Np,84), observamos essen-
cialmente o Heamo c¢omportamento anterior gquandc comparallos oS
resultados fornecidos por (Nq,Np) e (Np,T3) para a rede
tridangular. Assim, um cAlculo incluindo o aglomerade gquadrado

indica a existenciarde um cruzamento adicional referente ao
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expoente Vp n;';\ descontinuidade de Harris, o gqual ndo aparece
no calcule com aglomerados de um e dois spins, respectivamente.
Este novo resultado difere também do cdlculo de grupo 4de
renormaliza¢3o no espagc real realizado por dos Santes (€8] | ¢
qual fornece 0 mesmo valor para VF' ‘na descontinuidade de
Harris. Este resultado pode estar provavelmente 1ligado 4as
aproximag¢bes introduzidas por dos Santos (28] na sua relagiio de
recorréncia para a diluiglo.

E poasivel ainda cobter -resultados intermediarios, entre os
fornecidos pelo GRCM e os de dos Santos (28) no 1limite quantico
(T=0) do modelo de Ising puro c;am campo transverso, atraveés de
um procedimente introduzide por Alcantara Bonfim et al. [443
denominado grupo de renormalizac3o sequencial. Este procedi-
mento combina. as relagBes de recorréncia fornecidas pelo GRCH e
por dos Santos g"=Fp(g') e g'=Fq(g),respectivamente, de modo
que uma terceira rela¢3oc de recorréncia ¢ obtida, a saber
g"=F3(g) , onde F3(eJ:f‘3(F1(e)). 0 ponto fixo desta nova
relagio de recorréncia & dado por g'mg=g* e o novo fator de
esctala. corresponde ao produto das duas transformacgdes.

Empregando-se as relagBes de recorréncia do GRCM com
(N4.N2) e (Np2,S4) e a obtida por dos Santos [?_?_3 ,Segue-se 0S8

resultados:

€c=211 e %=0,661 [dos Santos (28] + GRCM(N4,N2)3
e @c=2,22 e %=0,60 [dos Santos (28J . GRCH(Ng,S84))
Comparando-se estes novos resultados c¢om os de séries [42]

€¢-3,08 ¢ v} =0,63, observa-se gque o campo critico fornecido
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pelo grupo de renormalizacgdo sequencial nos dois casos piora.
Isto pode ser compreendido levando-se em conta gque © campo
critico obtido por dos Santos se encontra comparativamente mails
afastado do resultado exato (séries) do gque os fornecidos pelo
GRCH. © grupo de reno_rmalizax;ao sequencial, ao interpolar entre
estes dois resultados, tende a tornar gc Dais préximo do valor
obtido por dos Santos. Por outro lado, 08 novos expoeﬁtes
criticos obtidos estZ2o Dbem mais pridximos do resultado de séries_
(05:0,63) do gque o valor fornecido pelo calculo de dos Santos.
(99=0,196) e a xpelhor estimativa obtida através do GR?H
(u?=1,031). A eficAcia deste procedimento, todavia, 'er mais
acentuada no 1limite do modelo de Isinhg puro, como mo.strado_ por

Alcantara Bonfim et al.f44)

1.3.2 Rede hexagonal

Neste caso foram empregados diversos pares de aglome-
rados [(Ny,No).(Np,Hg), (No,Hg),(Ha Kg) (N2, Hg), (HgHgdetc 1.

No calculo das magnetizagbes por spin referentes 4s quatro
configuragtes de Hyg [veja fig. (1.3.3.1)1 , deve-se observar
gue o8 gquatro spins ndo =30 equivalentes entre si. Suplie-se que
ne spin central atue um ,.campo Y (nule) e nos demais um campo
Y =2Jpb. Expressando formalmente a energia livre correspondente
como F(1):Flid(y,4), a magnetizagdo por spin m{l) da contigura-

¢80 com 1 ligaglex fica dada por:

(1) (1) ‘

oF _ aF v

g . .1 (___l‘_.._) (—5-.'.-) (bz<l) ,
3 3y “y=2Jpb oY '

y'=0
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A magnetizaglo de H4 fica portanto:

my4 = p3 w3+ 3p2¢i-p) m@ 3p1-p)2 mlds (1-p)3 m(O)

(31 12 (. (o)
L ‘ K .'I‘. . .‘.'.'-
} t
...-*‘.‘. ) ...‘)\\.'..‘ _.. ,' \\ .'. .'... "k\ ”
: : . . ( " Y N
3 2 ) z
P’ 3p°0-pP) . 3p(1-p)  a<p)?
Fig. 1.3.3.1 : Configurac¢des referentes ao aglomerado Hg4 (rede

hexagonal) empregados no presente calculo de GRCM e respectivos
pesos estatisticos. '

Prescrigbes semelhantes 4s consideradas para Hy4 se aplicam ao
aglemerado H’6
Para as configura¢des de Hg , os hamiltonianos podem ser

genericamente esc¢critos na forma

6
[a] 2 Z 2 F4 2 Z
4 - 3 _ _ z 2 z z
onde Hy . 12 91 %2 = J33 95 03 = J5, 03 0, = Ju5 0, O T56 95 %
- F4 z - X X x
Jg1 % 01 = Qo] + 05 + 05 + 0, + 0 + o)

A diagonalizagldo de Hy=g envolve uma matriz 64%64. O procedj
mento adotado para diagonalizar esta matriz ¢ descrito no apen-
dice A e o cAlculo da magnetizacdo ¢& realizado de modo andlogo

ao adotado para os aglomerados T3 e Sg. 0Os resulitados
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fornecidos pelo célculo de GRCM para os diversos pares de

aglomerados s3c mostrados na tadb. (1.3.3.1).

Tabela (1.3.3.1); 0 mesme gque na tab. (1.3.1.1) referente & re-
de hexagonal.

Aglomerados gi o pe Kow pe1 Kea - gs0 Kew p=p,
Kc vi 9, vg pc' \:p [] vp

N]. N? 0,5493 1,428 2,318 1,083 0,5 1,205 1;277 "205

My Hy 0,5493 1,453 2,270 1,150 0,5 1,274 1,250 1,213

“2' HS 0,5753 1,281 2,256 0,987 0,532 1,189 1,317 1,007

Hyo g o,eoauﬂ 1,089 2,242{36 0,797 0,574 1,158 1,40 0,88
0,658 1 106820 o @38 g esa(fT . -

Comparandoc-~se estes resultado‘s fica evidente a importéncia da
simetria dos aglemerados no que concerne expoentes criticos.
Assim, ao se comparar os resultados fornecidos por (Ny{,Np} e
{N>,H4), observa-se que. 0os resultados para todos os expoentes
pioraram , mesmo aumentando-se o tamanho dos aglomerados, ao
passc gque guase todos o5 pontos critic-os permahneceram
praticamente 05 mesmos. 'Resultados semelhantes s30 observados
quando se compara os resultados fornecidos por (NE.H" ) e
(H..,,H;o. ), n&c 1ncluidos na tab. (1.3.3.1). Por outro lado,
comparando—sé os resultados fornecidos por (N Hg) e (Hg4Hgl,
observa-se uma melhora geral , gquando se mantem fixo o maior
aglomerado do par e aumenta-se © menor deles. Estes resultados
refletem claramente a competigdo entre simetria e tamanho dos
aglomerados no que concerne os Pparametros criticos. O tamanho

se torna mportante gquando a simetria Jj& estd garantida no

aglomerado maijor’ do par.
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Uma excelente concordidncia com os resultados exatos ¢
obtida empregando-se o par (Hg4,Hg), sobretudo no limite
classico. A conjectura de Harris e um cruzamento associado a-
l},na descontinuidade de Harris [pontos A* e B* na fig. (1.4.1)

330 também observados.

1.4 Consideragles gerais

O0s melhores valores ‘para 0O campo transvérso critico versus
a dilui¢%0 1-p a temperatura nula r:>ara aa diversaz redes
bidimensionals sdo mostrados- na fig. (1.4.1). As inclinpacges
{dgc”dp)”g da linha critica em p=1 e T=O s30 094, 0,91 e 0,86
para as redes triangﬁiar, quadrada e hexagonal, respec-
tivamente. Estes valores =s8c compardveis aos obtidos com outros
aglomerados e ao valor 107 obtido por dos Santos [28) para o
MIT com diluiglo nas liga¢bes na rede gquadrada. Também o campo
critico na descontinﬁidade de Harris, que & o mesmo para todas
as redes quando o par de aglomerados (N1, Np) & empregado,
permariece quase o mesmo gquando aglomerados com & Mezma Ssimetria
da rede s80 considerados, como evidenciado na fig. (1.4.1)
Observa-se claramenie que ©03 presentes resultados para as
concentra¢es criticas retferentes s redes tridngular e
hexagonal violam a dualidade ([p.(rede triangular) + p¢ (rede
hexagonal) = 1 1 Isto & uma consequéncia oObvia da quebra de

simetria introduzida pelo cardter de campo médio do GRCM



33

Figura (1.4.1): Campo trans-
verso critico g = 9/ como fun-
¢do da diluicaoc 1-p a tempera
tura nula. HMelhores resultados
obtides com ¢ par de aglomera-
dos (N2,T3) para a rTede tri
angular (T), (Ne,84) para a re-
de guadrada (S) e (H4,H6) para
a rede hexagonal (H). A descon-
tinuidade de Harris & aparente

em p:pc-

O presente procedimento pode ser também usado no estudo do
modelo tridimensional, para o0 gqual resultados de grupo de
renormalizacio no‘espaco ‘real sdo menos disponiveis. 0s par‘es
(Ny,N2) e (Np,S84) podem ser empregados neste caso, forﬂecendo
valores aproximados para as grandezas criticas do MIT com

diluic8c nas ligagfies. A melhora na precis3o dos resultados,
contude, ¢ muito menos acentuada, comparativamente ago caso

bidimensional , come se pode observar na tab. {31.4.1). 1Isto

certamente 3e deve 36 fato de nenhum dos aglomerados empregados

neste caso apresentar a simetria (ctbica) da rede.

Tabela (i.4.1): O mesmo gque na tab. (1.3.1.1) referente A rede
cﬁbica.‘

Aglomerados g=0 p= K=a p=l K em g=0 K== peb,
'KC vy 9 _ v P vp 9 o

Mys Ny 0,203 1,537 | 5,349 1,414 0,2 1,499 1,277 1,699

NSy | o208 vz |53 1,154 0,205 1,267 1,313 1,203
0,285 o 630/l8) 5\ M) o s l2] ol o,m 4N . -
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1.5 Conclusbes

A3 considera¢bes deste capitulo claramente evidenciam a
estreita correla¢3o entre a precis3o dos paré&metros relevantes
na descriglo do comportamento critico e a simetria dos
aglomerados empregados nos calculos de GRCH para o KIT com
diluicdoc nas ligacgBes. A escolha adequada, neste casp , cor-
responde a aglomerados com a szm-et:;z'a da redeVeritica-se uma
boa concordancia entre os resultados obtidos para as diversas
redes referentes a grandezas universais (melhor precisdo para.
todos os expoentes, incluindo cruzamentos mais bem definidos do
iimite classico para o limite gquintico & um cruzamen.to
adicional para V¥ ) e n¥o universais (valores criticos'para a
temperaturai, concentracfp e campo lransverso mais precisos,
existencia da descontinuidade de Harris,etc). Deve-se salientar
ainda que 0 presente tratamento permite a obtencldc de
diagramas de *fase semelhantes ao mostrado na .'.l'igura (1.1.1),pa-
ra todas as redes . Este diagrama se encontra em acordo com a
conjectura de Harris; ele exibe todavia detalhes incorretos
como assinalado na figura. Em outreos contextos, o emprego do
GRCM pode se tornar daficil, especialmente em modelos quanticos
,se exlgeéncias de simetria requererem aglomerados maiores para
o tratamento correto do problema.

Finalrﬁe_nte,convém salientar que nao esta ainda estabelecido
se,considerando-se aglomerados (muito grandes) cada vez maiores
para um dado sistema,obtem-se parametros criticos tendendo neces
sariamente para os valores exatos.Isto se aplica ao presente for-
malismo e a outros tratamentos fenomenoldgicos,bem como a trata;

mentos de grupo de renormalizagac no espago real.
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CAPITULO 11

ESTUDO DO KODELO ANNNI VIA 0 GRUPO DE RENORMALIZAGAO
DE CAMPO MEDIO

2.4 Introducglo

0 modelo ANNNI ("Axial Next-Nearest Neighbour Ising
Model®) leva em conta interaglies ferromagnéticas enire spins
Primeiros _vizinhos e interacgtes antiferromagnéticas entre
spins segundos vizinhes mais proximos ao longo de uma dire¢io
axial. A despeito de sua simplicidade, este modelo tem sus-
citado nos tltimes anos consideriavel interesse devido ao seu
comportamento critico extremamente rico. O hamiltonianc corres-
pondente para interagles {ferromagnéticas isotrdpicas entre

vizinhos mais préximes J4>0, pode ser definido como

Do
i

J.S. . .S, . . ) |
gk UKL 7925 5,652, (2.1.1)

8,4k = ¢ 1

.

onde Jp>0 & uma interag8o competitiva antiferromagnética entre

spin: aegundoa vizinhoa ao longo da diregSo i. Embora o modelo
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(2.1.1) em uma dimens¥o apresente solucgic exata 481 nzxo
existem resultados exatos do diagrama de fases global em duas e
trées dimensbes. Todavia, de acorde com diversos métodos aproxi-
mativos, tem-te mostrade que este sistema em d>1 dimensbdes
exibe {fases .paramagnética, ferromagnética e moduladas, bem como
um ponte de Lifshitz (PL) no caso do modele tridimensional, no
lado ferromagneético, a wuma temperatura nZ%o nula.

Em tres dimensBes, a regido de altas temperaturas do dia-
grama de fases e a vizinhanga do PL foram investigadas mediante
meétodos de grupo de renormalizacaoﬂf’_gigj, expansbes em Sséries
de alta temperatura [50-51 ¢ simulactes de Monte carlof52]
Através destes cdlculos, o PL fol 1localizade a uma temperatura
absoluta T30. Na regi¥o de Dbaixas temperaturas, o modelo foi
estudado atiraves de expansbes em série de Dbaixa temperatura[5_3_]
;.simulacties de Monte Carlo f5_41, interacles efetivas de pares
,tripletos ,..., parede-parede[2§3 e viarias teorias de campo
médiotéﬁ_‘f_g:'. Mostrou-se gque o0 estado fundamental do modelo &
ferromagneético para 2Jp<J3, e para cJp>Jq ele exibe uma
sequéncia periodicamente estendida de planos ferromagnéticos
,d0is para cima e dois para Dbaixo, ac 1longo da direcfo 1 .0
ponto T=0, &Jp=zJ; ¢ um ponto multifisico com uma degeneres-
céncia infinita para o estado fundamental. A Dbaixas
temperaturas, o modeleo exibe um comportamento complexo. Fases
moduladas originando-se no poento multifadsico foram evidenciadas
através de diferentes métodos [90.59) . todavia permanece ainda
controversa a dependeéncia do vetor de onda axial g com a
relagdo de -acoplamentos Jp/J3.

Em duas dimensles, os cdlculos realizadof para o medelo
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ANNNI incluem simulagbes de Monte Carlo [°0)

61

e expansles de
altas temperaturas 0s quais localizam um PL no lado
ferromagnético a uma temperatura n3do-nula. De acordo com 0 con-
senso atual, todavia, existe uma fase desordenada estavel ateé
T=0, sem apresentar qualquer PL a uma temperatura finita para
JprJ1<0,5. Este ponto de vista & fundamentado, entre outros,
por trabalhos envolvendo solug¢les exatas (ao longo de uma
determinada 1linha) referentes a um hamiltoniano equivalente

[6_2] , aproximaglbes de férmions 1livres [f_%].

simulacgles de
Monte Carlo com cuidadosa analise de tamanho {finito [6_43 e um
tratamento de escala de tamanho finito [(EE_J. Mais recentemente,
um cdlcule no contexto do méitodo de variagdo de aglomerados
[66) indicon a auséncia de um PL a uma temperatura finita para
Jp”rJ41¢0,5,

Neste caplitulo s3o estudadas as propriedades criticas do
modelo ANNNI via o grupo de renormalizac3co de campe meédio
(GRCHM), intreoduzido no capltulo anterior (seg&c 1.2), obtendo-
se diagramas de fases para o modelo em duas e tres dimensdes,
bem como estimativas para o expoente térmico para o© modelo Dbi-

dimensional [ 4-5 1

2.2 Grupo de rencormalizacido de campo médio e aglomerados

empregados

O0s aglomerados considerados no presente estudo do modelo
ANNNI via o GRCM =s3o a cadeja linear (aglomerado I) e a cadeia

dupla (aglémerado I1) , mostrados na fig. (2.2.1}
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Figura 2.2.1 : Representa¢¥o esgquematica da cadeia linear
(aglomerado 1) e da cadeia dupla (aglomerado 1II) em duas
dimenstes.Os acoplamentos entre primeiros vizinhos s80 ferro-
magnéticos e oS acoplamentos entre segundos vizZzinhos mais
proximos s80 antiferromagnéticos. 0s spins adjgacentes a cada
aglomerado sX%o representados por circulos abertos. -

Como nos doils aglomerados cada sSpin possui a mesma
‘wvizinhanca, as expressSes para as magnetiza¢les em ambos 03
casos est%o trivialmente conectadas com as respectivas suscep-
tibilidades ,as guais, nho contexto deste estudo, podeﬁl. ser
calculadas através de uma simples genefalizacao do procedimento
envolvendo a ma'tnz tr_ansferencia, emp'regado no 'ca1culo de
funces correlagio do modelo de Ising na cadela linear[fi]
Detalhes deste meétodo se encontram no apéndice B.

Na prbxﬁna sec80 apresentamos expressdes formais para as
magnetizagles por spin ‘referentes aos aglomerados I e Il & o=
resultados correspondentes de campo medio para o modelo.ANNNI.
0 diagrama de fases foi"necido pelo GRCM & discutido na segdo

seguinte.

2.3 Hagn'etizacbes e aproximagles de campo médio

2.3.1 Aglomerado 1
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O primeiro passo no presente c&lculo consiste em obter a
magnetizagdo por spin mp referente ao aglomerado 1 na presenga
de um campe local h; atuande em cada spin S; da cadeia linear.

Como estabelece o GRCM, estes campos locais sdqo dados por

h}:(Ed—E)Jlb’; (2.3.1.1)

onde 2d & o ntmero de coordenagdo da Tfede e bE designa as
magnetizaclbes mantidas fixas dos spins adjacentes ao aglome-
rado 1I. Uma vez gue bt'«l e, consequentemente, h;:<<1, pode-se

empregar a teoria da resposta linear f6_8_] e obter

m (K5, K, g') =y (K, K, g'Hz2=2)K bl , z= 2d (e.3.1.2)
onde Ki=g) , Ki=ps, + B=1k,7' , © q & 0 vetor de onda ao
longo da direg3¢ aXxial, X1(Ki, K3 ¢} representa a suscep-

tibilidade em 1termos de g'. Neste ecstdgio, & poscivel extirair
alguma informaglo sobre a criticalidade do modelo d>»1 di-
mensional via métodos de campo médio. A susceptibilidade como
fungdo de g na fase paramagnética para o sistema em d>i1
dimensdes pode ser escrita como [QiJ

(K5, K2, q')
d>1.
1-x (K3, K3, ¢ (2-2)K] (2.3.1.3)

xe(K\, K3, g)=
(z=24)
A tlemperatura de transigd3o e o0 vetor de onda associado &
periodicidade correspondente podem ser obtidos através dos
valores para o©s dualis & susceptibilidade ({2.32.1.3) diverge

pela primeira vez,guando a temperatura ¢ abaixada.Neste cal-

culo, as interagBes ac longo da diregfo axial s8c levadas el
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conta exatamente ao passo que as intera¢des perpendiculares s30
tratadas na aproximac¢lo de campo médio. Estas consideragles
foram anteriormente realizadas por Pires et al. [723. Estes
autores utilizaram em seus calculos og resultados exatos para
[48].

as tuncbes de correlaclo obtidas por Stephenson Eles

mestraram 4gue os resultados obtidos de (2.3.1.3) s38o0 conside-
ravelmente melhores <gque os obtidos através das teorias usuails
de campo médic . Este tratamente, todavia, permite determinar
apenas a linha da transic8%o de segunda ordem das fases
paramagneética-ferromagnética e paramagnética-fases moduladas

Nenhuma informac2o sobre as fases moduladas em baixas tem-

peraturas ¢ obtida através da eguagloc (2.3.1.3).

2.3.2 Aglomerado 1I]

Nesie caso, o campo local atuando em cada par de spins da

cadeia dupla & dado por
h;-.(c?d-B)Jlb:, (e.3.2.1)

onde Db, designa as magnetizacgbes dos spins adjacentes ae a-

glomerado II, mantidas fixas. Se Db, <<, pode-se entdo escrever

mD(KhK?»Q)=XD(KhK:.‘I)(I—3)K|bq ’ z——-zd (8'3'8'8)

onde as grandezas gque aparecem em (2.3.2.2) tém um significado
andlogo ao das grandezas presentes em mj; referente ao a-

glomerado 1. 0 calculo da susceptibllidadeXéxl,xa,q) para a
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cadeia dupla em termos do vetor de onda g scgue. de uma e~
neralizagio da prescri¢c¥o de Xarsh f_f_szj para c'>l calculo de
fungbes de correlat'ao d‘e spi.ns.,_ Inicialmente sao denh:das-
"matirizes de spin* diagonais apropria_das‘.iéal16,associédas a

matriz tiransfereéncia da cadeia dupla,muitec semelhantes 4 matriz -

-
B e

de spin 2x2 da cadeia linear de spins no modelo de " Ising. ©
procedimento & entdo essencialmente © mesmo Qque © empreg.'a'do no
cidlculo de 'fur}c.ﬁes de correlagdo _de pra.res de spin através de um
produto de matrizes.Kafores detalhes sobre este procedimento e
Sua generalizag¢do se‘encontram no apendice B. - -
Neste ponto & interessante realizar um calculo-de campo
medio _sau;zlar ao realizado anteriormente pa;'a 0 aglomerado I .A
susceptibilidade em termos do vetor de onda q na fase pa-

ramagnética & agora dada por

XK, K, gy = —XolKs. Xs. ) '
- !—X,(Alr A)n 9)(2_3)}(:

d>1 S (2.3.2.3)

z=2d

Como anteriormente, a tlemperatura critica e o vetor de onda-
axial critico s&oc determinados pelos valores para oS quals o
denominadoer de (2.3.2.3) se anula (/91 | .ﬁs'linha critica sepa-
rando 2 fase paramagnética como fun¢&o da razdo Jps/J; obtida na
presente aproxima¢do de campo- médio com ‘.a cadeia dupla
(referida como ACD) & mostrada na f{ig. (2.4.1) Juntamente com
as rlinh-as correspondentes para a- cadeial linear na apron—"
macdo de campo médio (referida como Aé_l.) e aproximagdo de campo
médio usuval (CH) para .o modelo tridimensional. Uma nitida
x_nelhora é-o.btida aumentando-se a largura dos aglomerados (tiras

infinitas). O vetor de onda axial critico ,q¢, ocome fungdo de
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J>7J4, ao longo da linha de transiclio fase paramagnética-fases
moduladas,vale zero (no PL) e tende ao valor gqgs Ts2 (para

Jp”J4*®) em todas as aproximag¢les consideradas ([fig.(2.3.2.1)]

L]

10

Qe

05}

093 03 04 05 06
379,

Figura 2.3.21 : Vetor de onda axial ocritico g, versus Jp”7Jq pa
ra © modelo 3d segundo as aproxima¢les (praticamente coin-
cidentes) de CM ,ACL e ACD (linha tracejada) e de GRCH (linha
cheia), discutida na proxima secdo.

A localizac¢8o do PL, contudo, praticamente coincide com a razio
Jp”J1=0,25 fornecida pela aproximagdo de CM . Novamentenenhuma
informacXo sobre a regifo de fases moduladas em Dbaixas
temperaturas pode ser obtida da equa¢lo (2.3.2.3). Além dissg,
todos og expoentes criticos s3o exatamente os mesmos fornecidos
pela 1teoria de CM usual.

Im duas dimensBes, resultados semelha—ntes a0s mostrados na
figura (2.4.1) s&p obtidos nas aproximacles ACL e ACD.O
comportamento critice assim determinado para ¢ modelo ANNNI em
duas e 1ireés dimensdes representa uma evidéncia do carater de

campo médio das aproximagles empregadas, &as dquais n3o dis-
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tinguem,de uma maneira gualitativa,a dimensionalidade do sis-

tema para &l

2.4 Consideragbes de grupo de renormalizagdo de campo medio

As magnetizaglies mp e mp obtidas nas subsegles anterio-
res podem ser combinadas dentre do esplrito do grupo’ de
renormalizacio 1mpondo-se uma relagifo de escala da forma
mp=€mp e supondo-se uma relagdo de escala semelhante entre Dbg,

e }:J,1 , l.e b:l' z él::,t (confira sec8o 1.2). Deste modo ohtem-se
(EG—E)K’}(.EK;,K,;.Q’) = (Ed*3)K11£K1-KE:Q) (2:4.13

gue Independe do Tfator de escalae; A egquag¥0 (2:4.1) ¢ vista
como uma relacdo de recorréncia entre o0s parametros K; ,K'z Ne i
e Kq,K2.9. Eéta tinica relacio obviamente n&o permite determinar
o diagrama de fluxos completo no espago de pardmetros do
hamiltoniano (2.1.13, corﬁo discutido no capitule anterier., Por
outro lado, @& possivel obter as§ sSolucgles de pontoes f1xos
assoclados & equacgio (8_..‘1.1), a saber:

(ea.-a‘)xixl.xe,qy - (aa—3)1£x_1.1<2,q) (2.4.2)

Esta reiacao permite obter a superficie critica do modelo
(2.1.1) calculando-se (I':.f)"1=k}3'1‘c/:.l’;L como fungdc da razdo JpsJy
relativa a cada mode gq. Para o modelo tridimensional, obtem-se
da equacdo’ (2.4.2) a 1linha critica paramagnetica mostrada na'

fig. (2.4.1) Juntamente' com o8 resultados anteriores e 05
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fornecidos pelo cAlculo variacional de Tomé e Salinas 5?_1_],

expansbes em séries de alta temperatura EE' e sirmulacao de

Monte carlo 1’2)

kgTe/J)

*5 05 U To

L

Figura 2.4.1:Linha critica paramagneética para o modelo tridimen
sional como funcdo de Jp-J3 de acordo com diversas aproximagles
.08 circulos cheios representam o¢ ponto de Lifshitz, Trago e
ponto: procedimento variacional de Tomé e Salinasw_ﬂ;barras de
erro : simulacgio de Monte Carlo; linha tracejada: expans&Zo em
séries.

Observa-se uma Dboa concorddncia entre o presente resultado
de GRCM para esta 1linha com as curvas .fornecidas por métodos
mals precisos. ¢ PL que se encontra localizadoe em Jp/J1:0,255,
deveria ser comparado ao valor J27J1=0,265 obtido atraveées de um
cdlculo de Monte Carlc envolvendo um processo de médias
(*coarse graining” (’2) ¢ a0 wvalor Jp-/Jy:0,27 obtido por
expansbes em série de altas temperaturas (°13, E importante

resSaltar que a presente escolha de aglomerados n&o permite
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captar detalhes do dlagrama de fases em Dbaixas temperaturas , o
que est& provavelmente 1ligado ao fato de nenhum deles possulr
a simetria cubica d4a&a rede, Por outro lado,para o¢ modelo
bidimensional,a equaglio (2.4.2) fornece o diagrama de fases
mostrado na fig. (2.4.2), o qual exibe algumas curvas para gqj0O

na regldo de palxas temperaturas.

30

kgTo A,

v ' ' . 05 10
s C Jz Ay . ‘

Figura (e2.4.2)Diagrama de fases do modelo Dbidimensional forne-
cido pelo GRCM. O circulo representa o ponto de Lifshitz (arti-
ficialmente gerado pelo metodo). P: fase paramagheética; F: Tfase
ferromagnética; M: fase modulada. Linha 1tracejada: q=0; linha
ponto e trago: q=T~-7: linha ponto-ponto-trago: gq=2 T-5; 1linha
chela inferlor: q =T~-2. Barras de erro: resultados de Beale et
al.l851 correspondentes as 1linhas q=0 (Jp-J1<0.5) e gq= Tr2
(Jp”7J4>0.5).

Este resultado certamente estd correlacionado com © carater
bidimensional do aglomerado 1I. Embora uma descrigcd3o detalhada
do diagrama de fases & Dbaixas temperaturas ndo possa ser obtida

atrayes do presente procedimento, as 1linhas separando as fases
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moduladas para gq:= MWrs2 e q=0 eatlo dentro dos limites
estabelecidos pelo calculo realizado por Beale et al. (65 no
nontexto da teeria de eacala de tamanhe {finito, 0 qual também
emprega tiras infinitas com larguras tinitas,bem mais largas
que as por nbés consideradas. Nao .é surpreendente todavia gque o
pi‘esente tratamento fornega um PL a uma temperatura n&o nula,
como nos calculos de campo médio anteriores, uma vez que 0
prépric GRCM ainda carrega um ' carater de campo médio,
inexistente no procedimento adotado }fror Beale et al. EEE’_]. Além
disso, estimativas para expoentes t{érmicos podem ser determi-
nadas através da equacldoc (2.4.1) calculando-se:

iy -
pr={ 7 (2.4.3)

d [ ]

I-Kl/dK]]
onde a2 derivada se refere aps pontoa fixos dadoa pela eguagdo
(2.4.2), e ] =2 representa o fator de escala relative aos
aglomerados empregados para o modelo Dbidimensional ['_733. Os

expoentes criticos obtides s&0 mostrades na fig. (2.4.3).

0 o
Jytdy 0
Figura (2.4.3):Expoente critico térmico como funglo de JpsJy pa
ra o modelo bidimensional.A curva cheia 8e refere A 1linha par-a:
magnética . A linha tracejada se refere &4 q =W/
tig. (2.4.2)]

(veja
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Embora se observe um nitide cruzamento no ponto
multifadsico Jp/J3:=0,5 para a linha q=Tr/2 , também se observa
um comportamento patoldgico de]{_ao iongo da 1linha para-
magnética. VEste tipo de comportamento foi observado em
aplicacles anteriores do GRCM (no modelo de Ising antiferro-
magnético na rede triangular [Zfl ¢ noc modelo de Ashkin-Teller
:[7_53) .Um c&lculoc do expoente térmico para o modelo tridi-
mensional necessitaria o conhecimento adicional do fator de
escala j— ,0 gual n&o & obvio neste caso. Todavia, apenas
calculando-se a derivada na relagZo (2.4.3) nos pontog fixos &
possivel obter alguma evidencia de um cruzamento proéoximo ao PL,

0 que estd de acordo com os resultados de Kaski e Selke ‘Z_EJ

2.5 Conclusbles

Pesmo nX%o fornecendo o diagrama de fases esperado para o
modelo ANNNI bidimensional nem ¢ seu complexo comportamente a
baixas temperaturas para d>i, © presente tratamento se mostrou
1111 na obtenc¥o de estimativas gquantitativamente boas para
algumas fronteiras criticas comparadas &s obtidas atraves das
teorias usuais de campo médilo. Além disso, o tratamento adotado
permite obter estimativas de expoentes c¢riticos para o modelo
bidimensional atraves de um procedimento bem conheclido.

0 presente tratamento pode ser também facilmente
empregado para estudar uma versfo mats geral do modelo ANNNI ,a
qual apresenta um acoplamente Jgo diferente, nas diregbes perpen

diculares A& direg3oc axial. Neste cage, ao contrario dag teorias
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usuais de campo médio, a locallzag¢2o 4o ponte de Lifshitz
depende também da razido JosJj.

Devemos mencionar que aglomerados (tiras 1nfinitas) mals
largos poderiam ser também considerados. Em compara¢do com
outros meétodos, ho presente tratamento & nhnecessSArio calcular
todos os autovalores e autovetores da matriz transferéncia,
Mais importante ainda, & que a magnetizag¢d80 por spin para
aglomerados mais larges do gque a cadeja dupla nZo mais se
encontra conectada com as susceptibilidades usuais, o gue nos
impossibilita de utilizar ¢ procedimento recentemente propostoe
por Pesh e Kroemer [?E] para calcular Xﬁ(q). N2> 3 Alem
disso, ¢ de se esperar uma convergéncia muito lenta para os
resultados exatos A& medida gque a largura das faixas infinitas
for aumentada, como verificado. para a cadela tripla no 1limite
de Ising (7%} cConciuimos assim que a presente escolha de aglo-

merados se mostra a mais adequada para uma abordagem do modelo

ANNNI via o GRCH.
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CAPITULO 111

COMPORTAMENTO CRITICO EM SUPERFICIES:

TRATAMENTO VARIACIONAL PARA A ENERGIA LIVRE

3.1 Introdugdo

0 estudo do magnetirsmo de superficies, devido & guas
aplicagbes e rigueza intrinseca,tem despertado nos dltimos
anos considerdvel interease,tanto experimental gquanto ted-
rico (veja Rets.L77-79) para uma revis3o recente). O sistema
mais comumente estudado & o de um superficie 1livre, consi-
derando-ze 0 mesmo como um volume semi-infinito.

Uma realize;g:ao experimental de tal sistema consiste
em 8upor que no tope do vdlume magnético Se encontram adsor-
vides Atomos magnéticos diferentes, formando uma camada na
qual as interagbes entre o3 3tomos constituintes s&o0 dis-
tintas das interagles predominantes no interior do volume.

VArios modelos tém sido propoztos para descrever o3
diversos sistemas possiveis. Um dos modelo=s mais simples
consiste em uma rede ctbica de Bravais semi-~intinita com uma
superticie livre (1,0,0) na qual spins, dispostos nos
vértices da rede, s=se acoplam entre ai através de interagtes

de troca Jg=J (i1+8) , onde J representa a conatantie de
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acoplamento entre spins primeiros vizinhos no volume, e
spine na superficie com spins primeiros vizinhos na segunda
camada. Este sistema corresponde av modelo usual de Ising
com acoplamentos distintos na superficie e no volume e
exibe, segundo diversas aproximac¢hes de campo médic e cal-

culos de grupo de Trenormalizacio | 80-85)

uma criticalidade
conspicua, com a superficie se ordenando a uma tiemperatura
superior 4 ‘temperatura critica d4o sistema cubico Infinito
com acoplamento J, gquando Jg eXxcede este acoplamento a
partar de um determinado valor 4. Este comportamento pode
ser compreendido dentro das aproximagBes usuals de campo
medioc, segundo as guais a Nagnetizacdo decai exponen-
cialmente dentro do . volume a partir da superficie
,significando gque algumas camadas Vvizinhhas & superficie se
encontram magheticamente ativadas, o gue permite gue a
superficie atinga a criticalidade também por intermeédio
delas.

Neste capitulo sdo0 abordados 1irés sistemas semi-infini
tos distintes,numa rede cubica de Bravais,hos duals a super
ficje (8) ¢ descrita por um modelo gu&ntico e o volume (V),

incluinde as interacgles deste com & superficie, & descrito

por um modelo classico, a saber

(1) MYodelo de Ising spin-1-2 com campo 1iransversc e

diluicldo nas ligacBes (S8) e modeleo de Ising spin-ise2 usual

(V).
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(11} Modelo de Helisenberg spin-1-2 anisotirdpico c¢com

diluigdo nas ligagles (8) e modelo de Ising spin-1-2 (V).

(ifi1jModelo de HKeisenberg spin-1 anisotrdpico com termo
de anisotropia uniaxial e dQilulgdo nas ligacgbes (8) e modelo

de Ising spin~1 (V).

Alguns modelos de sistemas magnéticos c¢om caracteris-
ticas semelhantes &s dos modelos acima foram anteriormente
estudados por diferentes autores. Cottam [°%) mostrou que
num sistema de spins ou pseudo-spins semi-infinito com
acoplamentos e campos transversos distintes na superficle e
no volume pode'm. existir ondas superficials de spin

[37_1 realizaram um estudo de um

localizadas. Tamura et al.
modelo semelhanhte ao caso (i) acima, gque inclui um campo
transverso também no volume, atraveés de um formalismo de
campo meédio gque emprega as relagles de Callen ,estabelecendo
gue neste caso a superflcie pode se ordenar,sem gque a rede
como um todo esteja magnetizada.Num trabalho precursor,
Mills (88 consideron um sistema semi-infinito descrito pelo
modelo de Helsenberg atravées de um cdlculo de campo médio,
concluindo que a superficie pode se gordenar a uma
temperatura acima da temperatura d4e Curie do volume,se o©
acoplamento entire spins na mesma Tfor superior ao do volume,a
partir de "determinado valor. Costa et al. [f?f] consideram o
sistema (ii) no caso puro,i.e.,ausencia de diluicqo nas

ligagbes da superficie ,atraves de um tratamento de grupoc de
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renormalizag¢do do tipo Migdal-XKadanoff,obtendo um dlagrama
de fases gque eXlbe um ordehamento na superficie a temperatu”™
ras superiores 4 do modelo de Ising 1iridimenslonal numa rede
ctibica, a partir de um valor crlticb Ac que define a
localizag¢lo de um ponto multicritico no diagrama de . fases,
A p-resenq;a de anisotropia unitaxial associada ao
magnetismo ce superficies,fol investigada pela primeira vez
por Neel (90} pnum modelo de spins localizados e levada em
conta no estudo de diversos sistemas [?_E‘_J,sendo experimental
mente observada em filmes finos magneticos £9_2_1. No trata-
mento dce 51$temas ferromagnéticos com dire;ﬁes preferenciais
de magnetizacdo, a existéncia de campos d4e anisotropla né{o_ &
usualmente -levada em consideracgso .#or tratar-se de um
efeito SecundArio, wuma vez d9que resulta de interagdes de
dipolo relativamente fracas e acoplamentos de spin--—Orbita.
Numa superficie, um efeito adicional de anisotropia deve ser
- esperado €n virtude da redu¢io de simetria do volume para 2

superficie , com a 9quedbra da invaridncia translacional.
3.2 Formalismo Variacional

No presente estudo empregamos um método variacional
baseado na desigualdade de Bogoliudov (veJa, Ppor exemplo,
referencia (93}

F(JO ¢ Fo(Ho) + <-Hoop = @fp ' (3.2.1)
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onde F(H) & a energia livre do sistema descrito por P.Fo(Ho)d
¢ a energia livre associada ao hamiltoniano tentativo He=
HO(?) onde 'f sdo0 paradmetros variacionais, e <>, Tepre-
senta a média térmica tomada sobre o "ehsemble" definido por
Hoe

Propriedades termodind&micas aproximadas <o sistema des-
crito por H s¥o obtidas minimizando-se o lado direito da
deglgualdade (3.2.1) acima c¢om relag3o aos pardmetros
variacionais ¥ e supondo-se que F(H): §m1n(r)-

Diferentes escolhas para © hamilioniano tentativo em
(3.2.1) c¢onduzem & diferentes aproxXimac¢bes.Para se obter re-
sultados a0 mehnos comparavels com a aproximac8c de aglomera-
2dos de' dois splhns de Ferreira et al. [?i] para os modelos
aqul considerados, suporemos gque © Hamiltoniano tentativo
seja da “forma

N!

- T 1)
H0 camadas Ho (N'+ o) (3.2.2)

i=1

onde o hamiltonianc para a camada 3}

(i) (i} (i}
H = ) + I H,
o spins L pares
livres

Hi; representa o hamilioniano para um spinA livre e Hp se reife
re a um par de spins acoplados, numa determinado plano para-
ielo & superflcie. A soma sobre spins 1livres e pares de
splns abrange todos os sping numa camada e o somatério em i
leva em conta a contribuicdo de todas as camadas. Supbe-se

ainda gque a magnetltizacl3o em cada camada seja unlforme,isto
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¢ , o sistema & translacionalmente invariante ao longo das
diregbes paralelas A superficie.

Um dos pontos DbAsicos do tratamento de Ferreira et
al. [94) consiste em supor que a magnetizaco por spin
obtida atraveés de Hi e Hp seja a mesma,0c qgue permite esta-
belecer uma rela¢¥0 entre oS pardmetros variacionais r

Este formalismo, além de simples, Ppermite obter equa-
¢bes gerais, aplicAvels a todos os modelo$ Ppropostos neste
capitulo, bastando para tanto nelas substituir as relacgles
obtidas entre os parametros variacionals, especificas para

cada modelo,

33 Sistemas de gpins semi-infinitos

Em todos 08 sistemas considerados neste caplitulo,
suplie-se que as ligagbes entre os spins na superficie se
encontram diluidas., A distribui¢ldo de probabilidades para os
acoplamentos entre spins primeiros vizinhos na superficie ,

definida a partir de funcglies delta de Dirac, & dada por:

P(Jyy) = PE(J13-dg) + (1-P)6(J; ) (3.3.1)

onde p designa a fracdo de liga¢les presentes , (i-p) a fra-
¢d0 de ligagles ausentes e Jg = J(1+A)
Nas préoximas se¢bes,o0 formalismo variacional & emprega-

d0 no tratamento dos sistemas propostos.



55

3.3.1. Modelo de 1Ising =spin-1-2 com campoc transverso e di-

lulc¥o nas ligacles (8) e modelo de Ising spin-i-2 (V)

0 hamiltoniano para este sistema pode ser escrito como

W=~ L, 3 z  z
(psp') “pup' 91,0 O1,p°
z R' z =z
- J @I ¢ o _
p 1=1 i,pi+i,p D.i
_(N'-ﬁ m)

oL
onde 0, K :=X,y¥.2,5&0 dadas

corresponde 4 i-ésima camada ¢

Nl

-3 £k T z |z

i=2  (p,p') %1,p %1,p" -
z X E z
o %3 - h, %o - h a
Pl e T1,p e 71,0 (3.3,1.1)
pelas matrizes de Paull, 1

e. ¢ se referem A coordenadas

paralelas A superficie. QO primelroe somatério corresponde &s

intera¢tes na superficie,o
internas e o tercceiro a
e 0 gquinto somatdrios se

buigles dos campos 1tirans

segundo
intera¢tes

referem,r

a interac¢ties nas camadas
entre camadas. O quarto

espectivamente, As contri-

verso (s5.) €& longitudilal (h3),

atuando somente na superficie, ao

leva em cohta a contribuicdoc 4o

sistera. J & a constante de

primeiros vizinhos em todo
0 acoplamento Jf’P' ¢ da
bilidades - (3.3.1)

A parte do hamiltoni

situados na superficie, assume,

sistema

do pela

passo gque ¢ fltimo termo
campo h atuanco em todo
acoplamento entre spins
exceto na superficieonde

distribui¢aoc de proba-

ano tentativo referente a spins

neste caso,a forma:
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H®: D Hp . Z Hp . (3.3.1.2)

Spims parts
Iyrey
onde
4 €3]
HL() =YL Ui—ﬂoi )
(3.3.1.3)

¢ o0 hamiltoniane para -um spin livre e

1) z (1)

- e 1 z B z z
Hp = JS g1 U, Yp (01+02) —ﬂ(c§+g§) (3.3.1.4)

¢ o hamiltoniano para um par de s5pins ligados.]r‘:)é }z)sao
parametros variacionals .0s 1indices 1 e 2 nas variaveis de
spin em (3.3.1.4) s&o empregados para 1indicar que 05 Spins
pertencem ac par llgad_o. As somas em (3.3.1.2) se referem a
spins livres e pares de spilns dqesconexos qué se distribuemn

por toda a superficie.

1) {1}
As express3es para as fungles de partigao 2£ e Zp cor

{4 (4} ‘
respondentes a Hp e Hp foram anteriormente determinadas

: CHENT)
por Plascak e Salinas [95) Para valores de TLe'Y,muito

Gy i) {4)
pequencs (l.e. 'Yf. ,7P<< 1 ) & possivel escrever 2y e Zp enm

“} “‘T 9
termos de uma expansdo em ) e Y, .respectivamente £95)

- 18 In Zea> = - }3 In(2cosh L) - % tar}?B.Q, (YL‘*’)2'+D[(YL‘“)43
: _ (3.3.1.5)
e -1 1lnZ¢> = -1 InE+ 18§ (Yt13)1+0[(Yts>)4]
B P B 2 P P (3.3.1.6)

onde E= 2 coshB Jg¢ + 2 coshBig
o = [J* Cyasn
A [JS +40°%)

' i |
5 = 2 lexp(gdgY 2 Jg + exp(-grs) C - exp(giry>) DI E ,
JL® :
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D 1‘;

A magnetizac¢8o por spin na superflcie pode ser obtida,
(94

de acordo com Ferreira et al. gdas relagdes (3.32.1.5)
Zz
e (3.3.1.6), impondo-ze gque 0 Vvalor meédio de <Q;>gm1 seja

¢ mesmoO hos dois casos, i.e.

- 4 3 f = 4 2 f
my = = = = L = , (3.3.1.7)
1}
onde fi: In ZL(]‘) (3.3.1.8)
L
(] }
e fp= 2(1-p) 1n ZL(Q + pln 2Zp (}:) (3.3.1.9)

w d )
fL('rL) e fP(T‘) representam as energias 1livres resultantes
P
ap  se realizar a media configuracional de acorédo com a dis-
tribuicl8oc (3.3.1) . A relaclo (3.3.1.7) estabelece um vin-

}
culo entre }L(' e P“}, a saber:

mi= (tanhpRd}’: (-p_8 + (i-P) ta;f(ggz}17£’(3.3.1.10)

Nas demals camadas (i»l) tem-Se

i) (i)
Hi:—TL ot (3.3.1.11)

)
z__2 W)
e Hp = —J—O;U;. _ ’nﬂ“ (0;24-0"1) (3.3.1.12)
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) GGl "
onde o indice 1 designa a 1-¢sima camada e);’_erp'sao pafa

' t ¢!
metros varilaclonals.A - determinac3o de Zp e Zp & trivial em
ambos 05 casos:

- il ‘
zy = 2 cosh (BY") (3.3.1.13)

i}

{ , (‘3 ‘
e Zp = 2 exp(hJ) coshcaﬁ}P+ 2 exp (-pJ) (3.3.1.14)

Levando-s¢ em conta que a maghetizacdo por sSpin na i-
. 3
¢sima camada mjz<G>o0btida de (3.3,1.13) e (3.3.1.14) ¢ a
mesma de acorde com ¢ presente tratamento, tem-se:

m, =

3 In z;h (3.3.1.15)

19 19
B 9yyt 28 dypt i

i)
fstas 1gualdades permitem obter a segulnte relagdo entre TL(

Gl : qd .0
- ’YP. guando 'YL.’YP <<

il ' .
m= P }1{ = exp(pJ) FTW (3.3.1.16)
cosh( pJ) P

A expressdo para é(‘r ) & obtida efetuando-se a media <R—RO>0
e levando-se em conta due <a‘10‘J>:m3 , uma vez que em Hg; nio
existe correlagfo entre Splns pertencentes a diferentes

agiomeracdos. Deste modo:

H'
GFSs = - (Nz/2 - n) Jg m® - (Nz/2 - nm) J L m® -
. ere S 1 ‘ i=2 i

N~ . N-
~-JH I ®ymi{., —h N T m; - hy m, +

i=1 i=1

- N” N’
M * 3.3-111

+ (N-2n) I YL‘”m,+2n I vy, ¢'> mj ( 7)

i=1 1=2
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.

onde n designa o m’iméro de pares- de spin desconexos Ssuposto
0 mesmo para todas as camadas, cada uma contendo um total ;le
N spins, sendo N-2n o nuamero correspondente a spins livres,
0 nYmero tortal .de ligacles entre primeiros vizZzinhos nulia
camada & dado por Nzsg, onde 2 ¢& ¢ numero de coordenagdo

da camada.

) X b
Minimizando é(T,T:.'rl,,n_,h.h1.N,n):F0+<f£-—'}60>0 em relago
P

; i)
aos paradmetros varlacionais Ll') e Tfl, referentes & camada |,

obhtém-se as segulntes eqguagles

(3.3.1.16.)

-2(Nz/2-n)J, m, - JN m5 + (N—?n)yﬁi’ + 2n71§*’ =0
~2(Nz/2-m)J m; ~ JIN{m;_,+m;, )+ (N-gn)TI::; +2n.r“’=0 iz 2)
' (3.3.1.19)

No trétamento original de Ferrelra et-. al. 53_‘13 (modelo
de Ising numa rede hipercdabica, com pares desconexos
dispostos em todas as diregfes possiveis) , observou-se gue
§ decrescia a'medlda q.ue n aumentava. Assim, para se obter
uma boa aproxmlac;ab para -a energta livre exata, considerou-
se este nYmero como um parametro adicional. O melhor valor
de n foi determinado comparando-3e a energla livre F obtida
de uma expansdo em 3série de altas temperatufas com a

expansdo andloga de §. obtendo-se:
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n= Nz'7/¢ (3.3.1.20)

onde z' ¢ 0 ntumero de primelros vizinhos mais proximos.¢
mesmo procedimento foi empregado por Plascak e Salinas f_QEJ
no tratamento de sistemas gquase-unidimensgionais.Neste trata-
mmento foram considerados pares apenas ao longo de uma di-
rec¥o, sendo entfc tomado h=N . No presente contexto, 0
hamiltoniano tentativo leva em conta interacgles entre spins
ac longo de duas diregbes somente (plahos das camadas para-
lelas & superficie livre). Assim, adotou-se 0 valor interme-
diario n=eN, o gque egquivale a fazer 2'=4 em (3.3.1.20). Esta
parece a escolha mals oObvia para n e a que mais Se aproxima
do esplrito da proposta de Ferreira et al. {Sﬁ]_ Em vista do
cardter aproximative da mesma & de sSe esperar que ela
reflita, de um modo gqualitativo, as propriedades criticas do
slstema considerado. ¥ 1lustrativo mencionar gque  se
tomarmos h=N nas relagles (3.3.1.18) e (3.3.1.19) acima,no
limite de campo transverso nulo,obtemos 08 regultados

anteriormente obtides por Plascak [%3_3 que empregou para

hamiltonianoe tentativo cadelas 1lineares de Ising , situadas
nos planos das camadas . Assim, tomando-se n=2N segue-se:
) ™
- JmE—H-Hl—Bﬁ)'L +l”3k_:0 (3.3.1.21)

ti} (¢ .
- J(mMj.q+Mm;4+1)-H -3[37L +‘iﬂ7P:O (1>2), (3.3.1.22)

onde H:= ph e Hy=Rfhy , B:=17KgT
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)
Inserinde nestas eguag¢bes as eXpressbes obtidas para‘}':,}:,'

i) i
i e'fr,obtém-se duas novas relacdes entre as magnetizacgles

por spin das diversas camadas:

- Jmp-H-Hi- ( 3 L - 4 ) =0
tanh(pn) (1-pitanh pp - p_S
n r4
(3.3.1.23)

-~ J(mj-q+mj,q)-H -[1-2 exp(-2RJ)m= O (i3 2)

(3.3.1.24)

A magnetizac¥o em camadas muite profundas (o volume propria-

mente dito) mMmMycmMi,., ¢ o©Obtida de (3.3.1.24):
my = H/I2 exp(-2pY) -4-zpJ]. (3.3.1.25)

A transic¥oc de fase no volume ocorre quando o denominador de

(3.3.1.25) se anuila, l.e.
e exp(—EQJ) = 1+ErgJ (3.3.1.26)

donde kpgTesJ = 5,34 . Este resultade para a temperatura
critica do volume (modelo de Ising) corresponde a um valer
intermedi&rio entre o valor obtido por Ferreira et al.
[%3,kBTC/J'= 4,932,considerando-se pares de spins desconexos
ao longo de todas as diregbes, e o valor KkgTg7J=5,68,0btido

por De Carvaiho e BSalinas [9_7_3, na aproximacido de cadelas
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lineares e Plascak e B8Salinas [EE]. gue empregaram pares

desconexos ao longo de uma dire¢do somente,

Como nas aproximagles usuais de campo meédio [7_7_3. o}
sistema de equagles (3.3.1.23) e (3.3.1.24) pode ser resopl-
vido supondo-se dque

m; = my +§expl-q(1-1)] (3.3.1.27)
A magnetizagdo myq fica entao:

mq :XlJ.Hl + XlH , (3.3.1.28)
onde X, .= 1/p(3, 1) (3.3.1.29)

X = (y-1)BJ
[2exp (~28J) -1-2B8J DB, A) (3.3.1.30)

DR,A)= ~ 3 B& + 4 +(3.3.1.31)

tanh (BR) -pS + (l-pj}tanh (BQ)

[39)
+BJSy +(l—2exp(—28JSH

e y=expl(d) =1 { 2 exp(—28J)—l+[(2exp(—28J)—l—ZBJ)(2exp(—2BJ)—

2BJ
-1+23J))l/2} 531329
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Deste modo, o sistema ge ordena na superficie a uma
temperatura T=T,, identica & do volume, para A <4, Isto re-
sulta do fato de P(B,A) ser sempre positivo para T>T, e

A< 8, L,onde 4, & obtido de

<

Dir a)=¢ (3.3.1.33)

Das equagles (3.3.1.29) e (3.3.1.30) ¢& ainda possivel obter
0 comprimento de extrapolacZo A , definido em teorias de
campo meédio para superficles EZ'. Este comprimento esti
associado A&s dlferencas de MmagnetizacXo para a superficie e
0 VvVolume. O comprimento de exirapolacso aumenta & medlda que
estas diferencas diminuem, tornando-se 1nf1mto- guando a
magnetizacZo se torna uniforme em todo cristal. No presente

tratamento, a exprescz¥c para este comprimento ¢ dada por:

» = BT/D(p ,a) (3.3.1.34)

Para A>AC a superficie se ordena a uma temperatura

Tolpn) diferente da do volume, dada pela solugd3o de

D(B,a) =0 (3.3.1.35)

Fsta temperatura de transic&c para a fase ferromagneética
superficial corresponde & temperatura mals alta gque anula o
denominador de X, na relag¥o (3.3.1.28).

1

Para campo transversce nule (g =0), obtém-se ¢ valor
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AC 0,39 - que pod% ser comparado com 03 resultadosj=0,2S
(campo médio usual), 4,20,30, obtide por Plascak (963
atrayes de um cadlculo variacional empregando cadelas
lineares de lIsing como hamiltoniano tentativo, 4, :0,3068,
obtido por Kaneyoshi et al. °81 que empregam um formalismo
de campo medlo envolvendo relagtes de Callen,f =0,5:0.03
obtido através de um calculo de HMonte carlo [85La- ggq
de Costa et al. [SE‘J, fornecido por um tratamento de grupo
de renormalizagio do tipo Migdal-Xadanoiff, eA‘:olbio.l de
ser1esf 803

Com & 1nclusio de uUm campo transverso na superficie, o
valor debccresce 4 medida gue a 1intensidade do campo @&
aumentada.0 campo titransverso afeta a magnetizagdo da
superficie uma Vvez que introduz flutuagbes {quanticas)
extras, as quals, Jjuntamente com as flutuagbes térmicas,
tendem a destruir gqualquer ordem de longo alcance na
superficie.0 cdiagrama de fases obtido através da presente
aproximagldo ¢ mostrado na figura {3.3.2.1)- para dqQiferentes
valores ¢o campo transverso (g=fi-J = O, 3 & 5) no caso
pure (p=i).Trés fases daistintas sd0 observadas no diagrama
de fases , a .saber, "volume e superficie paramagneticos (P),
superficie ferromagnética (SF) e volume e superflcie ferro-
magneticos (VF). A intersegdo das linhas criticas ocorre

num ponto multicritico,cuja localizagdo no dlagrama de

fases & dada por Ac'
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Figura 23.3.1.1: Diagrama de fases para diferentes wvalo-
res de gpg-f-J para ¢ modelos considerado.

A 1introdugdc de diluigHo nas‘ligacbes da superficie
(p<1) faz com gue AC seja também uma fun¢gdo crescente
guandoe p diminui. Para um valor critice pe .8 se¢ torna
infinito , s&ignificando gque abaixo desta concentracdo a
superficie nio percola, meSmo se 08 acoplamentos forem
infinitos na mesma. Para valores da concentragio de
ligagles menores gque pe,a superficie ndo consegue se ordenar
a uma temperatura superior & temperatura critica do volume.
Isto significa que na superflcie se torna 1mpossivel a
existéncia de um alinhamento de spins de comprimento infini-
to para temperaturas acima de To I 1mportan£e salientar gque
o valor de pc agul obtido (=0,255) ¢ inferior & concentragdo
critica pg=1-3 [39) ge uma superficie completamente 1ivre,
l.e. sem a.coplamento com ¢ volume. Isto =e deve ao fato da

interag&o entre a superficie e o0 volume aumentar, efeti-

vamente, as vias de acoplamento entre 0s spins da
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superficte. A figura ({3.3.1.2) e_xibe

o

comportamento de D~

versus a dailui¢do {1-p) para diferentes valores do campo

0
00 Q, Q4
* 2 : 016 1-p

Figura 3.3.1.2
Valores criticos de
& =JgsJ-1 vs. dilui
c¥0 nas ligagles (3)
para diferentes valo-
res de g..

0 1inverso do comprimento de extrapolacgldo, , & mostrado na

. figura (3.3.1.3) para g:=0, 3. e 5 para 0 cas0 puro (p=1)

Figura 3.3.1.3: Inverso do conm

primento
ra diferentes valores de g.

de extrapolagdio,X,pa
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Note que em A=4, , }" se anula e que i/3(870) se afasta da
unidade (g=0, 1limite 1Ising) para valores crescentes deo
campo. Todos estes resultados evidenciam ¢ caradter do campo
transverszo,0 gual tende a diminuir a correlag¢do entre spins

na superdficie,
3.3.2. Modelo de Helsenberg aniscotrépico spin-i72 com AQilui-
¢80 has ligagles (S) e modelo de Ising spin-172 (V)

O hamiltoniance correspondente a este modelo pode ser

escrito cComo:

X X Yy Y Z Z
€ = - I J (1-1) (o o +gd of ) + ¢c” 0O ‘]—
- op'[ 1 "1o' “y0 740 1P 1P
N' !
4 A 2 2z
-J I ¥ ¢, ¢l - J %L Y o g, -
i=2 ppr 1P P i=1 p 10 Me
-hy% o7 - h % of (3.3.2.1)
, i
e o i,p o
onde‘qﬂio,i]. A5 mesmas convengles adotadas para o© modele

(3.3.1.1) da segdo anterior 5e aplicam novamente.Como
mencionado antes (confira tambem [941), o presente forma-
lismo fornece edquagles gerais,aplicadvels a todos os modelos
considerados neste capitulo. Seguindo & mesma linha de

argumentacfc da se¢8¢c 3.3.1, & facll mostrar gque as equagles
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]
obtidas minimizando-3e é( X) . (relagdo (3.2.1)]) para o
presente sistema,s3o 1dénticas 4s equacbes (3.3.1.21) . e '

(3.3.1.22) , e,
. o _ _ 1) ( | '
- Jmg = M - My 3eylevp)io S - (3.3.2.3)

. o {i} _
- J ('ml_l + Misq) ‘*H*Bﬁl +LI{5?:) =0 {(x2) (3.3.2.9)

_ ' {) " o
onde o0s pardmeiros variacionals TL e ]f,, se referem agora
acs hamilientanos tentativos :
: {l}.V z
HL=’7}, 0; ) (3.3.2.5)
para ’um spin llvre"e
‘ : X ¥ y z (1) z r
Hp = - Is[0-0 (G0 6)07) + o7 ] - ) (GG
- (2.3.2.6)

para um par de spins 1ligados, na suﬁerﬂcie. As funclies de

particdoc correspondentes s80, respectivamente:
(o Cw .
ZLzzcosh(ﬁ}L ), : i (3.3.2.7)
{1 ' : LW _ R e -
e Zp-= 2 exp(B _Js)cosh(c?ﬂ}P) + 2 -exp(- pJglcoshizp Jg(i-9 )}

(3.3.2.8) .
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Impondo novamente a 1i1gualdade das magnetizacgles for-
necidas pelos hamiltonianos de s&pin livre e par de spin 11-

gados, levando em conta a médla configuracional

- 4 3 {') - __‘__ _9__ (l,
my “-"3— ’é‘}m ﬁ.(g ) zp 2 ) fp(?p) (3.3.2.9)
L P
)
onde fg = 1ln 21 (y“) (3.3.2.10)
L
1
e 1p =2(1-p) 1n 2p (,“) +p 1ln Zp (y;{f (3.3.2.11)
P

Explicitamente, obtém-se & relaclo

, m
my = tanh(”“} = p _sinh (28 Yp/ +
L cosh (apf:J+exp(-ap Jg)cosh(2p Jg(1-7 )]

+(1-p} tanh(g 7:)) (3.3.2.12)
Quanto 4s demals camadas , 08 parametros variacionals s=Xo
essenclalmente o5 mesmos da secdo anterior, pois em ambos o0s
casos 0 modelo (Ilsing) & ¢ mesmo. Deste modo, seguem-se 08
seguintes resultados

my = X, H, + K, H (3.3.2.13)

onde X, = 1D (p,n) (3.3.2.14)

%X, = (j-:)ﬁf/j(z wxp (-2pT) - 4 - 2pT) ID@,A))(B.B.E.ISJ
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y .

ID(B,A)-'-;"J + . o
. ZP/(”-ex,{-zﬁj})corl,{z,eis(f—’i?)'!'(l—‘f)

-r(bj')y + [A—.é e;p{-m.ﬁ] -

(3.3.2.16)

e y ¢ dado pela relacldo (3.3.1.32) da se¢do anterior. Neste

40 COmprimento de eXxtrapolagdoe, e

caso, 0 valores de A,

da temperatura critica de ordenamento superficial Tc(A) s3o

obtidos das relacles (3.3.1.33)-(3.2.1.35), com (B, 4A) dado
pela equacdo (3.3.2.16). Assim em A=Ac' ', ID(Q,A) =0 e p'ortanto
A on, '_Curvés‘ para P ver-sus A para diferentes valores

do parametro de anis'otropla' (7_:0, 0.5 e 1) para o caso puro

(p=1) s&o0 mostradas na figura (3.3.2.1).

20

Figura 3.3.2.1:
Inverso do comprimento
de extrapolagdo i’,pa
ra diferentes valores
de anisotlropia para o
modelo cons:derado,

-N_os' limites 7:1' (Ising puro) e?zo (Helsenberg 1soirdpiceo

puro), Af,:. .29 e dcz 1.23.‘ respect'ivamentc.rstes.. resulitados
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[89a]

s¥c 1inferlores aocs obtidos por Costa et al.,Acz 0,563 E—
(9 =1) eacz 2,443 (fl=05§'9't?£1raves de um tratamento de grupo
de renormai:zacao do tipo NMigdal-Xadanoff., Esta discrepancia
¢ de se esperar em vista do carater de campo meédio do
presente tratamento, que tende a superestimar as interacles
do modelo. Contudo, o diagrama de fases fornecido pelo
presente meétodo estd qualitativamente de acordo c¢om o© obtido
por Costa et al.[89Y) rveja figura (3.3.2.2)2 , Ddem como o
comportamento de Ac {que define a Ioccalizac& de um ponto
multicritico no diagrama de fases) com ©¢ paradmetiro de

anisotiropia ("Z). mostrado na figura (3.3.2.3).

s
§ i4
o 1ar
~ 0
<]
S 2t
it

!1

0

0 40

Figura 3.3.2.2: Diagrama de fases para diferentes valores de
anisotropla (ol) - caso puro (p=1).
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(&7

<

10
Figura 3.3.2.3: Valores critl
cos de A versus anlsotropia
€7

0]5-

Q 1

%0 .05 m 10

Tanto os resultados de da Costa et al. [8_9_b] guanto os do

presente tratamento evidenciam gque A decresce monodtona e

L=
continuamente guando 7 aumenta de O a 1, atingindo seu va-
lor méximo em 7:=0, onde apresenta um valor finito.
Para p < 1 (diluiglco nas 1ligaglbes da superficie) ,sdo
obtidos dols valores para a concentragfo,a saber ,pe= 0,255
('7} 0) e pc= O,765 =3p; (7:=0)abaixo dos gquais & superficie
nac percola. Teve-se salientar que para o modelo de
Helsenberg antsotropico com diluicZo nas 1ligagles em ¢2d , ©
presente tratamentoe fornece duas concentrag¢bes criticas, a
saber p;:1/3 (2#0) € pegi (g:O), de modo gue também nheste
caso tem-se ;;c:3 Pc. Para o caso anisotrdpico 7 =0,5, ¢
mostrado na {figura (3.3.2.4) o diagrama de fases correspon-
dente, para diferentes valores da concentrag&o de 1ligagles
(p=1, 0,8, 0,6 e 0,4). Note gue neste caso pc=0,255. Para
gutros v&llores de 12;&0, 0 diagrama de fTases apresenta

essencialmente o mesmo comportamento.
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Figura 3.3.2.4: Diagramas de fases para diferentes concentra
ches p de ligagles.

3.3.3. Modelo de Heisenberg anisotropico spin-1 com termo de
anisotropia uhiaxial e diluicZ%o nas 1ligaglbes (5) e

modelo de Ising spin-1 (V)

¢ ham:iltoniano para este modele pode ser escrito como

W= - 50 r(1-m)sx 5 N-
PsP " p.¢ 1,p 1,D'+ Sf ps’f,o‘) +S}=p513’p‘] ~J I Ls= s=

k]

i=2 isp i,p'

N’
- J ;ES." S= - hIs= - hy,Z 5= =~ DI (5= )= (N°3 =)
i=1 i,p i+l,p i,p L,p P Lp

(2.3.3.1)

onde SX | 8¥Y e SZ 3s%0 matrizes 3x3, definidas para spin-1

e 0 ultimo somatdrio corresponde ao termo de anisciropia
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uniaxial da superficie. As equaghes resultantes da
minimizacdo de §('y) {confira relaclo (3.2.1)] s¥%o obtidas

como nas seches anteriores:
(’) 0
- J mz - H - Hy -3p) 40 (3.3.3.2)
r

i !
= J(Mmj.q + Mjeq) - HUB#}{"‘“’)‘EO (3.3.3.3)

o W
onde)’Le}”,sao parametros variacionals referentes aos ha-

miltonianos tentativos para a superficie:

0
le-);_si-n(slja (3.3.3.4)

para um spin 1livre e

Hp = -Jgl(1-7)S¥XsX + sYs¥) + 5252y - DI(SZ)E+(SZ)F) -~

0
IL5% + 8%) (3.3.3.5)

para um par d¢e spins ligacdos.As func¢les de partigd8c corres-

pondentes s¥o, respectivamente

le"(yli"’} =1 + 2exp(en>cosh(Bthﬂ> ' (3.3.3.6)
e 211)( <4 =
A Yy ) 29xp[B(Js+2D}Jcosh(ZB%‘*’}‘+ exp[—B(Js-ED)J
+ 4exp(BD)cosh(&¥‘*’)cosh[BJsll-n)J +

+ 2@xp[—B(J$/2-D)Jcosh(BH) (3.3.3.7)
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onde M =%I(Jg-2D) + 8 Jg (1 -23331’3

Impondo agora a igualdade das magnetizac¢les obtidas

considerando-se a meédia configuracional para o0s dois casos,

tem-%¢, no limite de }’L YP“)

m, = 2expl{BD) gy<¢s?
142 exp(RD)

!

| 2p(2exp[B(J +D}] + coshl{BJg(1-133)

2explB (Jg +D)]+4cosh[8d,(1 n}J+2expl BJS/2)cosh(BM)+exp[B(—.]+D)]

+ 2(1-p)exp(BD)] g 2>
1+2exp (B D) P

(3.3.3.8)

Para a& demals camadas, s%o0 temados os hamiltonianos

tentativos:
Hy = 'YS:L (3.3.3.9)
para um Spin livre ¢
(r,

Hp = =J 5152 -}’(Sld-Sa) (3.3.3.10)

para um par de sping 1ligados.As fungbes de partigdo corres-

pondenies sio,respectivamente

Zy = 1+ 2 cosh(g)t) (3.3.3.11)
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1) ! t
e 21; = 2 exp(ﬁJ)cosh(Eﬁ}P) +2exp(~- BJ) +4 cosh (p}) + 1L
. L] ) L

(3.3.3.12)

Igualande as maghetizag¢les por spin obtidas destas duas rela
( (5)
P

¢Ues,tem-se,no limite de , 7, ’ <<1:
my = 2Byt 2(2exp(BJ)+1) gyt
S Y ) . 3.3,
3 4cosh(RJ)+5 P (3.3.3.13)

Introduzinde agora a aproximac8e usual de campo médio para
as magnetizacles nas camadas (decaimento exponencial) e Jun
tamente com o5 diversos parametros variaclionals acima,ecbtém-
se a partir de (3.3.3.3) e (3.3.3.13)

my=H/L2(4 cosh(pJ) +5) - 2pJ - 92 (3.3.3.14)
2 exp(pJd) + 1

que fornece a temperatura c¢ritica do velume ,To , quando o
denominador se anula, 1.

2(4 cosh(BJ) +5) = 2pJ + 972

2 exp(QJ) + 1 ¢
donde kgTo~J=3.67 . Para fins de comparagio, devemos men-
clohar gque o resuitado de campo medio & EKgTcs/J=4. Nota-se,
portanto,que o presente 1iratamente fornece um resultado mails
preciso. Expressdes anAlogas 4s apresentadas em (3.3.1.28)-
(3.3.1.32) s%o tambeém obtidas para este modelo.Em 4=, ¢
T=T. , » =+ . Para AD>D, a superflcie se ordena a uma
temperatura T.(A) malor que Tg .8, ¢ agora funcio da
anisotropia %.do paraxﬁetro de anisotropia uniaxial (D) e dé

concentra_cao de ligacBes na superficie (p)
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Na figura (3.3.3.1) s¥o0. apresentadas curvas de A,
versus D, para o. modelo puro (p=1) para”’vartando de =0

(Heisenberg isotropico spin-1) a 7=1 (Ising spin-1).

Figura 3.3.3.1 : Valor
critico A, versus o pa-
rametro de anisotropla
uniaxial (D~J) para di-
ferentes valores de an}
sotropia ( "Z J,referentes
ao mocdelo considerado.

o 20

40 &0
4232
074 57203
Obhserva-se,como era de esperar, que Ac ¢ maior quando

efgxtos cué&nticos estdo presentes (1“!1). uma vezZz due intro-
duzem flutuag¢les adicionals. A medida dque D-J aumenta,A-o
diminul para todos os  valores de anisotropla , Indicande que
a contribuigio da anisotropla umaxial & no sentido de
favorecer o© alinhamento  dos spins da superficie na dire¢do 2z
. Para er =0 (Heisenberg isotrdpico) ,A£=O em D~-J=5.72 e
péra)}/:l (Ising), Q(::O em D-J=4.23. 0 diagrama de fases
para o sistema puro (p=1) com D=0 (auséncia de anisotropia
uniaxial) com 'YL:O, 0.5 e 1. & apresentado na figura
(3.3.3.2) , exibindo trés fases, como nos sistenas tratados
nas subse¢lBes anteriores. No; limites 11:1 e12=o,Ac:o.3‘H

e B¢=O.697. respectivamente.
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Figura 3.3.3.2 : Diagramas de fases para diferentes valores
de anisotropia (7m) com D:=O (i.e. auséncia de anisotropia
uniaxial.

O comportamento do comprimentce de eXtrapola¢io cor-
respondente a 7 =0, 0.5 e 1 ¢& mostrade na figura (3.3.3.3)
e o comportamento da concentracdo critica pg varlande D7J ¢

mostrade na figura (3.3.3.4).

1.5

Figura 3.3.3.3: 1Inverso
do comprimento de extra-
polagle para diferentes
valores de aniseolropia
('rz), com D=-O.
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Paravalores de p menores gque P a superficie ndo percola,
mesmo se O aceplamento Jg for infinito. Duas curvas
distintas para pc versus D-J s&o obtidas, uma paray= O
(Heisenberg 1isotrédépico) e outra para valores de 7“('0

{(Heisenberg anisotrbpico)

05143

. Figura 3.3.3.4 : Concentra-
. ¢&0 critica (pg) versus D-J
n ¥° .
lees——f—/[’—’/
00 i :
3 pw 5

Um resultado andlogo ¢& obtido para o modelo de Xeisenberg
anisotropico spin-1 bidimensionai diiuido com termo de
anisotropia wuniaxial (em particular, para D=0, ps=1-6 (1“&0)
€ Ppg=2/3 (1:0)]. No sistema semi-infinito considerado,as
duas curvas para pe tendem assintoticamente para pge=0.223,
cuando DrJ 3> . Este comportament_o indica dque no 1limite cde
anisotropia muite forte, as contribuigles gquinticas deixam
de ser I1mportantes e a superflcie apresenta um comportamento
esgencialmente c¢lassico, tipo Ising spin 1-2, pois neste

limite o estado 52z O n%o se encontra ocupado.
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3.4 Conclualea

Oa resultados acima indicam gque o formalismo varia-
cional & um método eticaz, permitindo uma descrigdo
satiafatéria do comportamento critico de diferentea zmiatemas
ferromagnéticoa semi-infinitos ,capazea de exibir uma fase
terromagnét.ica superficial. 0s pardmetros relevantes desteg
sistemas obtidos mediante o presente tratamento ae encont;am
também em acorde com o0& resultados fornecidos por outros
métodos. E possivel considerar ingredientes adicionais ,por
exemplo, um campo tranaverso no volume,o gue corresponde a
uma generalizag8o0 do caso (i) Obser\.ra-se neste caso,‘ gue
aumentando-se o0 campo transverso no volume (Q),'xﬁantendo-
ag conatante o campo transveraoc da superﬂcie‘ (92,), o=
valores criticos A, , a partir dos guais a fase ferro-
magnética superticial pode existir, diminuem. Deve-se salien
tar gue, neste caso, a temperatura critica do volume diminui
concomitantemente com o aumento de O . Eate comportamento
contrasta com o efeitoc do aumento do campo transveréo na
superficie, mostrado na figura (3.3.4.2), gque represzenta uma
tendéncia oposta. Reaultados semelhantes foram anteriormente
obtidos por Tamura et al. [81) através de um formalismo de
campo efetivo.

Um siatema de interesse, correlato ao caso (ii),
consiste em supor gue as interagles entre spins na super-
ficie e no volume 3sejam descritas peloc modelo de Heisenberg

anisotrobpico spin-1-2 (com anisotropia "Zg e "zv
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respectivamente) . E 1intuitive que modelos de volume cada
vez mais proximos do modelo de Heisenberg isotrdpico deverXo

requerer valores progressivamente maiores de Jg7J para que a

fase ferromagnética superticial exista. O presente trata-

mento fornece no limite (‘qszo."zvz()) um valor finito para
esta relagcdo (Jg”J =1.81). Este resultado contrasta com um
resultado, -obtido para_uma rede CFC na aproximagdo da fase
aleatdria ©9%) o gqual sugere a existéncia de um valor
critico 'rzs::qc positivo, finito, abaixc do qual a fase
superficial ferromagnética inexiste_.

Recentemente, este problema foi retomado através de um
tratamento de ehupo de renormalizaclo no espago real [,_129_3.0'
teorema de Mermin e Wagner [101) & invocado para evidenciar
que apenas quando qs="zv= 0 Ac—- oo .Este t;eorema nio p-e[_
mite a existeéncia de magnetizacl8o espontdnea a gqualquer
temperatura finjta se! a) o sistema n¥o envolve interacgles
de longo alcance (hipbdtese satisfeita pelo modelo); b) o sis
tema & bidimensicnal {(no presente caso ele & o0 Xoo X finito
devido ao pertil de decaimento exponencﬁal da maénet,izacao
ap se peneirar o volume_) e ¢) o sistema apresenta uma quedbra
de sjimetria correspondente a intera¢bes magnéticas,todas
elas associadas a um grupo continuo de simetrias (hipdtese
satisfeita se Ns =Ny =0 no sistema considerado).-De
acordo com estes argumentos, um volume do tipe Ising nao

satistaz a condigdp <¢) do teorema, ndo sendo portanto

possivel aplicad-1o neste caso, Em nosso caliculo a condigio

c¢) acima, devido ao carAter de campo médio da aproximag¢io
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aqui considerada, ¢ artificialmente violada .Istc explica
porque no limite Mg = My =0 se obttm através do
presente calcule um valoer finito para 4.

No contexto dos presentes cﬁlculos,seria intereésante es
tudar os sistemas considerados neste capitulo gue apresentam
diluicao,para concentragoes entre a concentragao de percolagao
de uma superficie totalmente livre (sistema bidimensional) e a
concentragao p. em gue &C se torna infinito (i.e. a partir da
qual desaparece o ordenamento na superficie estando o volume

desordenado), para valores de AWl.
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CAPITULO 1V

SUPER-?EDES MAGNETICAS: PROPRIEDADES ESTATICAS

4.1 Introducéio

Recentes avangos nas técnicas de crescimento epitaxial
tornaram possivel a prepara¢3o de super-redegs nas gquails
camadas de materiais magnéticos e nao-magnéticos se alternam

fj;_eg] Também foram propostas super-redes nas quals ambos os

[1031

componentes sge ordenam magneticamente Nestes dois

casos, foram realizados estudos teodricog detalhadog sobre

003-106]
propriedades din&micas de tals estruturas- < OB.Todavia,

pouca aten¢®0 parece ter sido dedicada & propriedades
'estancas de super-redes magnéticas cujos componentes
apresentam orde;n magnética via magnetismo 1localizado., Neste
capitulo considera-se um modelo simples de uma super-rede
magnética [veja figura (4.1.1)) que consiste de interfaces
periddicas (descritas pelo modelo de Heisenberg anisotrdpico)
, caracterizadas por um acoplamento ferromagnético Js=Jd(1+a)
e por uma anisotropia M€ 10,11 no espago de spin;7=1 e
71:0 correspondem respectivamente aos limites de Ising e
Heisenberg, intercaladas por um meio estratificado {(carac-

terizado pela constante de acoplamento ferromagnéticoe J).
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Figura 4.1.1: Modelo de super-rede magnética estudado neste
capitulo.
Este sistema constitui uma generalizacdo natural do pro-
blema de interfaces tratado por dos Santos et al. [107)
Argumenta-se atraveés do tratamento variacional intro-
duzldo no capituloe IIl que este sistema exide diferentes
perfis de magnetizacdo dependendo dos parametros (TN,Kk"1,4y,
x~1= kgT-/J, kg & & constante de Boltzmann, bem como do
ntmero p de camadas 1nterm_ediarias entre duas interfaces
sucessivas.S80 obtidos também diagramas de fases. Outros mo-
delos de super-redes magnéticas de interesse s3o sugeridos
ao final,bem como um cAdlculo alternativo para o presente mo-

delo no 1limite classico.
4,2 Hamiltonjano do modelo e formalismo empregado

0 modelo gque consideramos para super-rede magneética

pode ser descrite pelo Hamiltoniano

X X LYY 2,2 J- T I g% g%
= 1- o o ,+otaf ) +0 J s
e iJ-;li::erfaces f( n PP P p) popt 1ef le 1o
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_ oF o* . '4.2.1)

'o;':dedusao as matz;lzes_de. Pauli.fep'se referem A4s coor-
denadas paralelas 4as interféces , © primeiro termo do lado
direito se 'ref.e.re 4s interfaces de -i{eisenberg spin-1/2, o
segundo‘ iermo estd relacionado com as 'i_rlteracves de Ising
nas p camadas interﬁediarias é © terceiro termo corresponde
ds interagbes de Ising entre camadas. .
0.pr.ocedimento adotado é e—ssencialmente 0 método vari-
acional introduzide na serc_ao (3.2) do c'apitulo anterior.
-Consideramo's por -simplicidade no presente ._-estudd treés halmilw
tonianos tentativos distintos _[Con.ﬁr‘a'relacao (3.2.I1‘)J, a
sab‘er‘f | - - '

Z

(a) Ho=~ Z Z Y P - (4.2.2)

com'h’p =}1, uma vez que dentro de cada camada 1 a magne-

‘tizac&o ¢& constante.

. (1)

(B Ho= 2 X My . C T4.2.3)
1 cadeas - - N .
. lintarts .
1} '
L z 2 R | z .2,
et <R X ok, ~Vret (e

¢ agora o *hamilioniance de uma cadeia linear ,com Jy=J nas

camadas intermediirias e Jy=Jg nas interfaces.A segunda soma
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em (4.2.3) =e estende a todas as cadeias lineares paralelas
4s interfaces (e paralelas entre si numa mesma camada).

Nas duas aproximacles acima {{a) e (b)), consideramos
somente o limite de interfaces tipo Ising, © gque corresponde

a tomar 7:1 no modelo (4.2.1).

(1)

H = ’
© "7 (4.2.5)
(1) (1)
= - - YsY z
HO = T Jl f(l n) (U 02+Ul 2)4-0 o ].YE!01+02)E“ Y1.0%
pares ht:'m

onde a primelra soma Se estende & pares desconexos de £pins
ligados, s=ituados numa camada,e a segunda soma leva em conta
N-2n spins livres, sendo N o nimero total de spins numa ca-
macda. Nas p camadas 1ntermed1ar1as111 e Jy=J e nas inter-
faces 4{1-.:’]_ e . Jy=Jg. '}L e '}‘sao parametros variacionais
(campos moleculares) determinados ¢e acordo com ©O proce-
tdimente Qiscutide na segdoc (3.2).

No caso (a) ,que corresponde & aproximagd3c de CM usual,

a magnetizagdo. pode ser escrita na forma

my= tanh [2Kmp + 4K{1+A)mq)

mj= tanhlK(m;_q+mj,q+4m;)) : (4.2.6)

Duas possibilidades devem Ser consideradas, a saber, Se p ¢&
(i) impar o¢u (i1) par. A cada casoc corresponde uma condicdo

Qe contorno especifica,i.e.
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(1) m(p+1)ys2+2 = W(ps1)r2
(ii) Wmpspez = Wpr2e1

Devido & simetria do problema, & necessario incluir apenas i
atéd (p+1)-2+1 no caso (i) e p-2+1 no caso (iij, 0 que signl-
fica considerar apenas um periode da super-rede.

Para o hamiltoniano tentative (b), a magnetizagido fica
dada por:

m, = sinh(pY:) (4.2.7)
[sinh@(p)) + exp(-1B J;NIL72

onde y=J mj_g + J my,g + Jj (z-9) m; (z=6 em 3d)
L

com J3=Jg=J(1+A), Jp=J e Ji.ps+1= Ji (condicdo de periodi-
cidade).

Finalmente, para ¢ caso (c), tem-se

-2 mo> - 3 @ ol 2.8
2 P 'f"-fﬁ]P =0 (4.2.8)
il ; .
~K(my-1 + miey) - 3f37,f + 48 ')';,}-.-:o (ixe) (4.2.9)

com

W 0]
mi= tanh(p}): sinh(2f,)

L cosh(apfﬁ + expl-2K(1+p )Icoshl2K(1+4 )(1-7 )]

[
i) !

e my= tanh(p'i_): sinh(2p¥e ) (i>1)

cosh(2py) =+ exp(-2K)
P
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Préximo da transicl8o, mjy<<1 e no caso (c) tem-se adicional-
()
p
super-rede q‘ue estamos considerando, com p camadas de Ising

7
mente gue 1:_' " <<1 (i>1). A temperatura critica para a

intermedidrias pode ser determinada, dentro das aproximacdes

utilizadas, através da equaca'o geral expressa na forma de um

determinante:
< - - - = p - -~y
A B O ......... 000
a b 0 ... ... 000
0 a b ..... .. .- coo| = o (4.2.10)
L a b a
o .. 0 cd

onde n & ordem da matriz correspondente ao determinante
(4.2.16). AB,a,b,c e d s3o especificos para cada aproxi-
macdo;, ¢ ,4 e n dependem ainda se p & (i) !impar:neste caso
c=B , d:=b e n=(p+1)7e+1, ou (ii) par, quandc entdo c:=a,
d:=a+d e n:=pre+i.

Para a aproximaclo (a) tem-se:

Az 4K(1+3)-1 ; B = 2k ; a = K ; b = 4K-1;7=1

Para & aproximaclo (b):

>
1

2K expleX(1+8))1+8) - 1 3 Bz 2K expl2K(l+4))

' exp(2k) ; d = 2K exp(2K)-1 ;'2:1

[+
L1
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Finalmente, para a aproximagido (c) tem-se:

A = -1 + 2 exp[—EK(1+A)(1-12)J

B = -2k ; B= -2k ; a = =K ; b= -1 + 2 exp(-2X)

A equagdo (4.2.10) pode ser escrita numa forma mais apropria

da , a saber:

A det{(p+1)-21 -~ aB detl(p+1)s2 - 11 = O (p !mpar) (4.2.11)
A detlps2) - aB det{pse-1]1 = O (p par) (4.2.12)
b &2 0 ..... O 0 O
a b a ..... O o 0
onde detlil = Y} ... ........
: O ... e. ... a b =&
O ... 0O ¢ d
b a 0O
com detl2) = |b =a e det[3) = {a b =a
c d O ¢ d
De modo que detlil = Db detli-1] - af detli-2), i»3 (4.2.13)

No 1limite p ->w(uma unica interface), a matriz correspon-
dente ao determinante da equacgido (‘5.2.10)- se torna infinita.
Neste caso, ambas as relacgles (4.2.11) e (4.2.12) Jjuntamente
com a relac¥o (4.2.13) conduzem a uma equagio envolvendo uma

fragio contlnuada:
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a2 qual pode ser determinada, apresentande a forma

A = 2aB
b - [b° - 4acf)i’c

Esta relag3o fornece a temperatura critica do sistema como
funcdoc ded.To(A) & idéntica & rela¢3o obtida, dentro das
aproximagles consideradas, para o prodblema de uma Hhica
interface, supondo-se um decaimentio expohencial da magneti-
zagd0 no volume, como €& usual nos tratamentos de campo médio

de superflcies livres (sistemas semi-infinitos) e interfa~

ces [77],

4.3 Resultados e discussfo

A tim de podermos avaliar o procedimento variacional
adotado, comparamos o5 resultados para o modelo de super-
rede no 1limite de Ising (7=1) obtido at‘.raves do calculo
usuwal de campo médio (CH), aproximag&Zo (a) d¢a seglo
anterior, cam os resultados da versfio que leva em conta

cadeias 1lineares nos planos das camadas ([referida como ACL,
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taso (b)), Juntamente com o8 resultadosa “fornecidos pela
aproximagdo (c), designada por MV.Nos restringimos ao limite
p ->wapenas (uma tnica interface) uma vezZ que 08 resulta-
dos correspohdentes retletem &as tendéncias observadas para
valores finitos de p (super-redes). Na figura (4.3.1) ¢
apresentado um diagrama de fases para a temperatura (em
unidades apropriadas) versus o pardmetrod, o qual esta
diretamente relacionado com a razio entre acoplamentos

(& =JgrJ-1).

Figura 4.3.1: Temperatura
critica versus A=Jg”7/J-1
(limite de Ising,‘rLzl) cor
respondéente a um sistema
com uma %W"hica interface

(acoplamento Jg).

eeee CM
‘ —._. ACL
_— MV
iG 20
a ,

Uma crescente precis3o ¢& observada ao sSe comparar os
diagrams obtidos via CM, ACL e MV (nesta ordemj. Uma veZ que
todos estes procedimentos s3oc intrinsecamente calculos de
campo meédio, & de se esperar gue eles superestimem as
interacles éntre spins, Todavia, em vista dos resultados

mestrados na figura (4.3.1) , & evidente gue estes proce-
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dimentos correspondem a aproximagbes cada vez mais precisas.
As figuras (4.3.2) e (4.3.3), as quais exibem a magnetizaglo
versus distancia ao longo d¢a dire¢l#o axial da estrutura
{para b:=2), abaixo e acima da ‘temperatura critica de volume
Te(0) [sistema de Ising 34 homogéneo, com acoplamento
ferromagnético J3}, para todas as aproximagbes considerédas,
ou seja K-1:5 e 7, também contfirmam esta tendeéncia. Devemos
salientar que o diagrama de fases para p->®@corresponde a
um 1limite inferior para diagramas de fase relativos a
valores {finitos de p e gque nas trés aproximagles (CM,ACL e
MV) o valor critico da raz&o JgsJ, acima do qual a interface
pode =e ordenar sem gque o0 sistema como um todo esteja
ordenado, ¢ 1, ao passo que o0 tratamento de grupo de
rencormalizag80 no espaco real de dos Santos et, a1, [(107]

fornece para esta razfo o wvalor 1.13.

05}

. . z .
Figura 4.3.2: Decalmento da magnetizaglv ao longo da direglo
z {(axial), da interface para o volume segundo trés aproxima-
¢les (T<To(O)= temperatura critica do modelo de Ising 34).
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AL -

[ ) =4

Figura 4.3.3:0 mesmo dque na figura 4.3.2 acima para T>T(0).

Como sera discutido mais adiante para o0 caso anisotrd-
pico (7#1), os diagramas de fase para valores finitos de p
se aproximam Trapidamente do correspondente &4 p infinite
gquande p cresce. Também o limite de volume para a magneti-
Zagdo (co;‘respondente a uma t%nica interface) pode ser
atingide J& para wvalores finitos de p, 51gn1ficando gque a
magnetizagldo pode decair guase do mesmo modo que no caso de
P intinito. O0s perfis de magnetizagd3o da super-rede

apresentam assim um minimo gue pode se ternar bastante
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pronunciado (magnetiza¢%o constante), detinindo uma ‘"regido
de volume" nas camadas intermediérias.

No caso anisotrdpico '(')“1), foi empregado apenas o
tratamento v'ariacional relativo A& aproximagfo (C) Como &
bem conhecido, n&o existe uma solu¢fo exata para o modelo de
Heisenberg anisotrépico unidimensional, © que nos impede de
utilizar a aproximagl3o ACL neste caso . E de se esperar,
todavia, em vista da discuss¥o acima, que o procedimento MV
represente uma aproximacdo razoavel também neste caso.

Consideremos inicialmente o limite p ->®(uma tnica
intertace). Na figura (4.3.4) s&%o mostradas curvas para a

temperatura ecritica (normalizada) versusd.

T/ Te (&)

- 1 ]
[¥4] 20 . -1+

]

Figura 4.3.4: To(D)’Tc(O) vs. p para diferentes valores de
anisotropia na interface.
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A medida gque o paramegro de anisot[ropla decresce de ‘7:1
(limite de 'Ising) p‘ara-"]’:o (limite de Heisenberg), a
temperatura critica diminul para um‘ dado d. Isto & de se
esperar, uma vez que para 1L fi flutuagbdes (quanticas)’
adicionals s3o 1introduzidas, abalixando assim a temperatura
critica do sistema. E conveniente considerar conjuntamente

as figuras (é.B.ﬂ) e (4.3.5), a gqual exibe o3 valores

criticos . de A versus ’?’

04

02 B

00 - 05 © 10
4

Figura 4.3.5: Valores criticos de A versus anisotropia (‘r‘_).

Para um valor A> A correspondente a um ¢ado 9, pode
existir ordem magnética na 1nterface mesmo que ela tenha
desaparecido nos dols volumes. 0 calculo para est.el modelo
(uma tnica interface) através do grupo de renormalizagdo ho
espago real, realiza_do. por dos Santos (1071 forneceu um

diagrama de fases com O qual ¢ nossc se encontra dgualita-
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tivamente em concordancia . Tanto naquele c&lculo (veja tam-
vem ERRATA (1073 3y como no presente tratamento A, assume um
valor finito no limite "1-00. Comparando as curvas de¢ Acyj")l"
observa-se que para 15{0,11. 08 valores de A, obtidos -por
dos Santos et al. [107) se encontram acima dos odtidos aqui.
Isto pode ser facilmente compreendido em vista de nosso
cadlculo ,com um nitido carater de campo meédio, ser menos
preciso.

Para p finito (super-rede) tem-se somente uUma Wunica
temperatura de ordenamento para o sistema.Neste caso, 08 va- -
lores de A, Ppara um dado‘?mostrados na {ig.(4.3.5) re-
presentam situnagles em que a magnetizacdo & uniforme no
sistema. ParaA> A, a magnetizag8o nas interfaces de
Heisenberg se torna superior a das p camadas de Ising.
intermediarias.

A transi¢8o p finito para p infinito & considerada ha
figura (4.3.6), onde s3o mostrados nas curvas de T (A) Te(O)

versus A, para 71:0,5 , tomando-se p=1, 3 e o0,

Flgura 4.3.6: Diagrama de
fases T vs. A (=0,5) para
diferentes valores do nt-
mero p de camadas interme
diAdrias entre duas inter-
faces (super-rede).
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as c¢urvas criticas se aproximam

gque
em certo

claramente

rapidamente do caso 1limite
sentido gue a condigdo de “yolume® JA & atingida em super-

Nota-se
p->*, significando

redes compostas de algumas camadas de Ising intermediarias.
nas figuras

explicitamente evidenciado

considerados
super-rede) com ntmeros

Isto estd mais
magneti-

{4.3.8) onde 530
um periodo

pertis de

(4.3.7) e
(para apenas

da

zacdo
de camadas de Ising intermedidrias para =05 e
acima (K~ 1=7) da temperatura critica

distintos
A 2, abaixo (K~1=5) e

de Ising 3d com acoplamento J (K~ 1:5.34).
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Nota-se um minimo acentuado da magnetizag¥o em ambos os
casos DA para um valor finito de p. Em particular, para p>i0
uma Tregido de "volume* ?ica bem-definida e a super-rede se
comporta como wuma colegdo de “interfaces isoladas" conecta-

das por um meio “volumétrico.
4.4 Conclusles

Neste caplitulo considerou-se um caso especial de super-
redes. Dentro do formalismo variacional, & ainda posslvel
considerar super-redes magnéticas, nas quais em vez de uma
tnica interface num perlodo, existem g camadas de Heisenberg
intercaladas por p camadas de Ising e assim'éhter, por
exemplo, um perfil tipo "pogo gquadradoe®, 4o mesmo medo gque
nas super-redes convencionais (os acoplamentos de troca
desempenhariam o papel dos "gaps" neste caso). As variagles
abruptas nos perfis de magnetizagdo dependeriam entao
essencialmente de A(para uma dada temperatura,gquanto maior
b/ mais bem-definicdas as descontinuidades). No <caso que
tratamos, isto corresponderia a “picos® de magnetizagdo
periddicos, ao longo da Qdiregc8o axial da estrutura. Um mode-
delo de super-rede magnética de nltido interesse tedricoe se-
ria o de interfaces (e.g. de Heisenberej com interrag¢bes

antiferro e as demais interacgdes ferro. E de se esperar um
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comportamento critico bem rico, tendo em vista os resulta-

dos para o problema correlato de um sistema semi-infini-

Embora consideremos um modelo bem simples e , além
disso, adotando um tratamento aproximado, acreditamos gue
nossos resultados principazs continuem validos em
iratamentos mais elaborados do problema. Finalmente, devemos
mencionar que para uma dimensionalidade mais baixa (d:=2), o
problema pode ser tratade dentro do formalismo adotado,
exibindo resultados andlogos exceto que, devido ao ntimero
reduzido de interagBes, a temperatura critica se torna mais
baixa e o sistema requer valores significativamente malores
debpara que possa exibir pertis de magnetizacio similares.

No limite de Ising (7:1), o modelo considerado neste
capitulo também poderia ser tratado através do formalismo do
GRCM no mesmo espirito do cal\culo realizado para o modelo
ANNNI no capitulo II (tiras infinitas), empregando-se a téc-

nica da matriz transfereéencia.
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CAPITULO V

TEORIA DE ESCALA DE TAMANHO FINITO PARA O MODELO DE
ISING COM SPINS HISTOS (172 E 1) EM 24

5.1 Introducglo

0 modelo de Ising com spins mistos representa uma genera
lizac80 do modelo usual de. 1sing (spin 1-7¢&), a gqual possui
uma simetria translacional mais baixa que a sua contraparte
com um t#nico tipo de spin. Este modelo, além de parti”
cularmenie simples, tem se mostrado bem adaptado'a.o estudo
‘de sistemas gque exibem ferrimagnetismo uniaxial (Néel
109]), Qutros modelos empregando spins mistos foram também
.propostos {110,111  sendo considerado na 1literatura o
complexo MnNi(EDTA).6Hp0 como exemplo de um sistema descrito
por spins mistos [112)

Na figura (5.1.1) abaixo est3o representados para compa
rac¥o arranjos de spins na rede quadrada, correspondentes ao
modelo wusual de Ising (figura B) e ao modelo de Ising com
spins mistos (figura A). Na rede mostrada na figura A & evi-
dente a existiéncia de duas sub-redes,cujos veértices s3o ocu-

pados por cada tipo de spin.
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L1

. (&) (8)

Figura 5.1.1: Arranjos de spins na rede quadrada. Circulos
fechados e abertos representam spins =172 e S=1, respectji
vamente.

0 bhamiltoniano para o modelo de lsing com spins mistos

¢ dado por

H=-2173 5,0 o (5.1.1)
s }
N

onde S= O, 21 e (=+1-2.

Um modelo mais geral a ser considerado, 1hclui intera-
¢cles ‘extras entre spins pertencentes a cada sub-rede (veja
figura 5.1.2), podendo incluir ainda um termo de anisotro-

pia 1local associado aos spins S;=1.

Figura 5.1.2: 1Interag¢bes entre spins segundox vizinhos,
pertencentes a wuma mesma sub-rede (linhas pentilhadas),
incluidas num modelo mais geral do que o descrito em (5.1.1),
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"0 hamiltoniano generalizado correspondente assume entio

a forma:

W=-J 1840 J;_,Zsksl ~33 2 0‘01 - 347 (512 (5.1.2)
Y () (x1) ' h ’ ‘
onde © prime.lro. termo ¢ o hamiltoniano apresentado em
(5.1.1) ,o 's;egundp e ' terceiro te_rmos-‘ representam as intera °
‘¢bes entre spins .mostradas nas figuras (5.1.2) A e. B, respec
i_.ivamente. e _6 qnartor termb é a_contfibuicao de anisotropia
local associada aos spins S=1,

0 prodblema de spins mistos com interagbes do tipo Ising
toi estudado anteriormente por‘wlﬁif‘erentes autores. Schotield
e Bowers [113] -:oram os primejros a reahzar um calculo‘ de
grupo de renormalizacdo (GR) para o modelo (511) na rede
- guadrada, obtendo. expOentes critlcos em boa concordancxa com
.65 sugeridos -pela hipbdtese de un!versalidadelwashxta e Uryn
(11473 emp'x.'efg;ram o método de Bethe-Peierls para analisar ©
ham;ltoniano'(é.i.z) na -rede quadrada, tendo observado gque
0s termos extras ao modelo (5.1.1) preserites no hamiltoniano
(S.i.i) influenciam -consideravelmente a temperatura critica
.Yousi? e Bowers [115) realizaram uma expansZo em stries de
altas temperaturas para o modelo (51.1) nas redes quadrada,
(.:CC. e cubica simples, c,_onsidéram‘lo 0 prodblema de spins
mistos comC=1/2 e § genérico (S=1/2,1,3/2.S,10.e 100),tendo‘
determinado- temperaturas criticas e éxpoentes gue concordam

com as idéias de universalidade. Recentemente, Verona de

o
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Resende et al, [116] estudaram o modelo (5.4.2) nas redes
quadrada e triangular através do grupo de renormalizac¢io de
campo medio‘(GRCH), ohtend6 diagramas de fase e expoentes
criticos ,considerando diferentes valores para o0s parametros
Ja, J3 e Ja. O presente tratamento utiliza a teoria de
escala de tamanho finito proposta por Nightingale [_1_23 e

empregada por varios autores no tratamento de diversos

sistemas 1:18_1. S0 obtidos diagramas de fase para © modelo
(5.1.2) Juntamente com expoentes criticos, E feita uma

comparagdo com resultados anteriores e discutidos aspectos

da aplicaclo do presente método no estudo d¢o modelo.
5.2 Teoria de ezcala de tamanho {1inito

A teoria de escala de tamanho f{finite ¢ um tratamento
fenomencldgico poderosc no estudo das propriedade$ criti-
cas de sistemas que exibem fenOmenos cooperativos. O método
¢ particularmente #til por ndo gerar novos termos no hamil-
toniano, ao contrario do gque ocorre com outras técnicas de
grupo de renormalizacgf80. A suposigdo DbAasica do método (no
contexto do¢ formalismo da matriz transferéncia) & que ao se
realizar a mudanca de tamanhoe 1->1’ (o gue corresponde a
considerar duas tiras infinitas de largurasa distintas) o

comprimento de correlacdc muda como

SL(K):: '[:—ELJ (k-’) / K = ‘T/KﬁT (5.2.1)
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tornando-se em T:‘I‘c

S (K) = 3 (Ko) (5.2.2)
L t

onde T, representa uma ‘estimativa para a temperatura critica_
do sistema. A relaclio (5.2.1) ¢ interpretada como uma rela-
¢&0 de recorrénecia, o gque permite também obter estimativas
para expoentes eriticos. Convém salientar que este procedi--
mento, por envolver uma uAnica relagldo de recorréneia, ge;a
um cruzamento continuo (artificial) no caso de existir mais
de um acoplamento no sistema, de modo andlogo ao observado
na aplicag%o do GRCM,visto anteriormente. Deve-se observar
tamb&m gque gLapresenta valores_ ?initos em T=T, ao contrario
do que ocorre em sistemas intinitos. O presente tratamento,
a0 comparar comprimentos de cérrelac&o refgrentés a sistemas
finitos com vistas a obter informaclies sobre a criticalidade‘
de sistemas infinitos corresponde a um tratamento essen-
cialmente fenomenoldgico, devendo conduzir a resultados cada
vez mals precisos 4 medida que a largura das tiras intinitas
consideradas for sucessivamente aumentada.

A express8o para o comprimento de correlagdc pode ser
obtida de sua detinig3o e dos resultados fornecidos pelo
tormalismo da matriz transferéncia no calculo de tfunhgles de
correlacio r..ie pares de 3spin. Para o8 casos8 considerados
"neste capitulo , o comprimento de correlagdo ,;L. & dado

pela expressio usual (119

§=- 4 | (5.2.4)
L rbm(;\‘/a,') '
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onde X, eagesignam ‘0 primeiro maior autovalor e o se-

gundo major autovalor da matriz iransferencia, respectiva-

.t r

mente.

Cona_ider'a-se a seguir,pa}a' .ﬁns §1ustrat;vos, 0 célculo‘
deSLpara o modelo (S.4.1) quando L=1, f.e. a tira intinita
.-cofre.spohde a uma iinha. Ne.':;te caﬁo, a matrig transferenc_ia

pode ser constrﬁlda de dois modos fveja tigura (5.8.1j].

- & ) Yo o

r.x
+

|

et (A) .

]
]
]

-

T

L]
Y
4
)
%

)

'

]
-
t

]

Figura S5.2.1 ': Distintos “"molives™ a partir dos quais a. ma-
triz transferéncia & constryida.

No caso (A) a matriz transferéncia T(A) ¢ construida a

partir dos termos explK(o;S;+ ojsl)h explXS)( 95+ 053 ‘da tun

go de partic&o (K™1 :kpT-/Jq). £ possivel neste caso rea-

lizar uma soma parcial. em S53(=-1,0 e 1), de modo que
-ofA) - y . - .+ O
T{4) -i explkS1( o+ 0.0 = explK( Oy 09lvexpl-K(T;+ T5)I+l.

A matriz transier&ncia fica entdo:

i\ 172 -1/2

172 | 1+e¥ieK 3

T o-1s2 3 1+eXae=X

[}
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+

Que pode ser facilménte 'dlaeonanzada.fornecendo

N
2 z4+eKeeK = 4epcosh(R)
LY

N ¥ :—24ex¢e"'xz-2u?cosh(x)

Deste modo,0 comprimento de correlagio tica delerminado:

> - » 1 .
g‘-"‘ Inf(cosn(X}+2)/(cosh(X)-1))

No caso (B), os termos a serem considerados sfo dados por
explX(S; o . +SJ' o, )} =explX o, (SI+SJ)). Uma soma parcial em ©

1
(= +1/2)-fornece Ty = explK(Sj+Sy)/2) + expl-K(Sy+Ss)72). A

" matriz transferéncia T(B) & portanto 3x3, sendo dada por:

gl -1 | 0 i
-1 [ 2cosh(¥) cosh{(K/2) ' c
. 0| cosnxrzy 2 cosh(X/2)
1 .2 cosh(K-/2) 2cosh(X)

A diaponalizacfo desta matriz ¢ imediata. 0§ auntovalores
s8o0: . .
)

{8 '
_3; =4 + gecosh(X) -

(8 :
A, =-2 +2cosh(X)

el
)3 =0
0 comprimento  de correlagdo determinado  desta forma &
"portanto idéntico ao obtido  através de T(A) 0  caso L=i,

embora seja um caso partjcular, {lustrga alguns aspeclos do

g probléma de diagonalizac#o associado a tiras mais largas.



107

Por exemplo, ambas az matrizes T(A) e T(B) z40 simétricas
tanto em relaglic A diagonal principal quanto em relaglio A
diagonal secundAria, o que perm'ite algumas simpliticacles no

probiema de diagonalizago {veja apéndice A). Convém

salientar que exetuando-se o caso L=1, apenas tiras com
larguras L:=2,4,6,etc (i.e. L par) devem ser consideradas,
pois  somente  nestes casos a invariancia (o <> o0) &

observada nos "motivos® [veja figura (5.2.1)), a partir dos

quais a matriz transferéncia & construida. Nos outros casos

(L impar,L{1) existem dois *motivos" distintos
posslveis,como no caso L:=1 ilustrado, o8 quaizs fornecem
todavia valores diferentes para o comprimento de correlacfo.

A medida que L cresce, a obtengdo de expressbes analiticas

para ?’L 'sé torna uma operacglo extremamente complexa, sendo
necessirio recorrer-se a um tratamento numérico. 0 tamanho
das matrizes representa o fator restritivo principal, pois

elas crescem rapidamente com a largura das tiras infinitas,
tornando o custo computacional proibitivo, exceto para um
ntmero limitado de tiras. Assim, nos resiringimos no

presente estudo aos casos L=2,4 e 6.

5.3 Resultados e discussdo

No tratamento 4o modelo (5.1.1) s¥o consideradas cadeias
abertas e cadeias com condigles periddicas de‘ contorno nas
diregbes transversais. Na tabela (5.3.1) s3o apresentados os

resultados obtidos para o modelo (5.11) na rede quadrada,
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levando-se em conta diferente relaglies L-L° Juntamehte com

o resultado  de séries  [-1°] e de  um cAlculo de GR [*131
para comparacgdio.
Tabela 5.3.1 : Resultados obtidos atraves da teoria de
escala de tamanho ftinito para a temperatura critica e o
expoente térmico referentes aoc medelo (5.1.1) na rede
quadrada .0 resultado de séries e de um calculo de GR &
inclvido para comparagdo.
— L kpIlcZJdy L
271 0,902 0,905
472 1,084 C,98 Cadeias abertas
674 1,158 0,9988
472 1,21 0,955
: Condigbes periddicas
671 1,22 0,97 - de contorne
. 0,975 11 series [115]
- 0,728 1,005 Gr [113)

O calculo empregando cadeias abertas fornece valores para

T, que indicam uma nltida convergéncia, embora para um valor

acima do estimado através do cAlculo de séries. Os
sucessivos resulitados para o expoente térmico evidenciam
também uma rapida convergéncia. O valor lJr =0,9988 obtido

para L-L'=6-4 se encontra em excelente concordancia com o
resultado exato, v.r =1. No tratamento envolvendo cadeias com
cendiglies periddicas de contorno, obaerva-se também uma

temperatura critica acima da fornecida por . séries (1151 g
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mesmo comportamentoe fol observado antes no tratamento do
modelo de Ising usual através do presente método (/3] para a
sequéncia de pares de tiras L:=2,L'=1 e L:=3,L'-2, havendo uma
convergéncia para a temperatura critica exata (T.=2.269)
1203 para tiras mais largas (L>4). Assim, & de se esperar
um comportamento semelhante para o presente modelo ao se
considerar tiras mais largas (L»6). O expoente térmico, por
outro lado,converge para ¢ Tresultade exatoembora de modo me
nos satisfatéric do que no caso anterior (cadelas abertas).

Cada interag¥c extra aoc modele (5.1.1) presente no
hamiltoniano (5.1.2) foi inicialmente considerada separada-
mente.Deste modo tomou-se Jp nfo-nulo com J3 e Jgq4 nulos e
. assim sucessivaménte. Por conveniencia computaciconal, 1levou-
se em conta apenas a Trelacgldo de escala L-Lz4-72, bem comoe
cadeias aﬁertas.uma vez dque estas se mostraram as mais
apropriadas no 1limite representado pelo modelo.(s.i.:l).Nas
figuras (5.3.1) e (5.3.2) s¥o apresentadas, respec-
tivamente, o dlagrama de fases obtido para o modelo (51.2)
com Jq,Jpf0 e J3=J4:=0, com Jp-J; no intervalo [-1,1), e os
valores correspondentes para o expoente térmico . O diagrama
evidencia qgque para valores crescentes de Jp>0 a temperatura
critica aumenta quase linearmente dentro do intervalo consi-
derado. O expoente térmico,por outro 2lade, apresenta um
valor praticamente <constante, estando em acorde com &
hipbtese de universalidade para o modelo. Para valores de

JosJ4<0 crescentes em mobddulo, a temperatura critica diminui,
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fases referente ao .modelo (5.1.2)

Figura 5.3.1: Diagrama de
com JyJp F O, Jz,Jq = O
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Figura 5.3.2: Expoentes térmicos
tica da fig. (5.3.1).
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em virtude do carAter competitive das interagbes Jq,ferro,
entre spins primeiros vizinhos,e Jo, de carater antiferro,
entre spins segundos vizinhos,atingindo um minimo em torno
de Jp”J4=-0,49 e aumentando no'vamente, em conseguéncia do
predomlnio da interag3o antiferro (Jp) para valeores nega-
tivos de J>-J, crescentes em médulo.

0 expoente térmico,por sua vez, exibe um “"caleombo"
pronunciado, com o maximo em torno de Jp-J4:=-0.49. Geral-
mente, no contexto da teoria de escala de tamanho {finito, a
existeéncia de tais "calombos* nas curvas do expoente como
funcioc de acoplamentos pode ser um indicio do aparecimento
de um com.portamento critico distinto . No presente estudoe
ndc nos detemos todavia em uma analise mais por;nenorizada da
‘fase ou fases existentes na regido de interaglbes competi--
tivas (J37J4<0). Provavelmente nesta regifo exista um
comportamento critico bastante rico. No 'prOximo capitule z%o
apresentadas algumasa augestfies para a implementagd3o de ué:a
andlise mais cuidadosa deste comportamento através da teor-ia
cie escala de tamanho finito.

0 diagrama de fases aqui obtido’pode ser comparado .051111
o resultado de Iwashita e Uryn [114) via o tratamento de
Bethe~Peierls. Este tratamento,come & Dbem conhecido, for-
nece, devido aé seu nitido carater de campo médio, expoentes
clasaicoa. Para Jq,J2 >0 ha uma concordancia gqualitativa
quanto ao comportamento de T, porém para J2/31<0 agueles

autores nic exibem um minimo ne diagrama de fazes.
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- Na figura (5.3.3) & mostrado o diagrama de fases cor-

respondente ao modelo (5.1.2) com J1,33 ¥ 0 e Jp=J4=0.

20

Js/,

Figura 5.3.3;: 0 mesmo que na ?tig. 53.1 com J3,J3$0;Jp,04=0.

Um comportamento anélogo ac caso, tratadeo acima (Jaq!O) é
obzervado agqui.Convém mencionar que o© minimo neste caso &
mais pronunciado, o mesmo ocorrendo com © mAXimo em e
{1ig.5.3.4)1, comparadeo éo apresentado na fig. (5.3.2). Ob-
servaglies semelhantes As realizadas para o caso Jp 4+ 0 acima
referentes ac comportamento 'do expoente térmico na regido de
interagles. competitivas também se aplicau; aqui.-Comparaghes
andlogas podem ser feitas em relagao aba resultados de
Iwashita e UYryu Ei_i'i_] .A localizag¢3io do minimo para T, ze da
em torno de J3-J4= -2, portantc para um valor maior (em médu
lo) desta relagdo que o valor corréapondente para Jx-J; do
caso anterior. Este resultado & oObvio se for levado em conta

que as interagbes extras aqui s3o entre spins S:=1.

-
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“24 16 -08 60 06
Ja/dy

Figura 5.3.4:0 mesmo que na ?tig. 5.3.2 com J1.J3#0; Jp=J4=0.

No cazo J4,J4 # 0;Jp,7J3=0, que corresponde -a considerar
apenas o termo de anisotropia local como contribuigXo extra
ao hamiltoniano (5.1.1), foi obtido o diagrama de Zfases mos-
trado na ftigura (5.3.5).Para valores crescentes da razdo
Jq7J4 a temperatura critica cresce quase linearmente,porém
de modo maiz lents do que nos dois casos considerados acima
(J e J3 ¢ 0, respectivamente). O expoente térmico [fig.
(5.3.6)1, por outro lado,permanece pfaticamente constante.
Para valores negativos crescentes em médulo de Jg47J4, a tem-
peratura critica decresce. O comportamento global do dia-
grama de fases se encontra assim em acordo com o obtido por

Iwashita e Uryn 114l o presente resultado contrasta toda-~
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Figura 65.3.5/0 meszsmo que na rig.(S_B.i) com J4,J4f0; Jp=J3=0
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Figura 5.3.6.:0 mesmo que na ?1ig.(5.3.2) com J4,J4§0;J2=J3=0
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via com o0 {fornecido pelo cdlculo de. Verona de Resende et al.
[116) yija o GRCHM, o qual indica que para valores negativos
crescentes em mddulo da razldo J4”Jy, a temperatura critica
além de exibir uma diminuig¢do, apresenta finalmente uma satu
" ragdo,ndoc evidente no presente calculoc (a menos,é claro, que
corresponda a temperaturas muito baixas,ndo acessiveis ao
tratamento numeérice que realizamos).0 comportamente do eXx
poente térmico determinade por aqueles autcres também difere
do obtide aqui. Ac passe que Verona de Resende et al, [116]
¢btém um comportamento complexc para V.r ,a dependéncia des-
te expoente com J47Jy aqui obtida & de uma diminuig¥o conti-
nua L[veja figura (5.3.6)1.

Finalmente, o efeito conjunto das diversas Interacgles
examinadas acima separadamentefoi.considerado tendo em vis-
ta a determinagldo dos possliveis compoertamentos criticos. Na
figura (5.3.7) s3o0 apresentados os diagramas de fases corres
pondentes aos parametros J;3-Jpz0,4 e J37J5=0,4 e 0O8 ,respec
tivamente, Nd primeire caso (J37Jp = 0,4) observa-se a exis-
tencia de mnuma pequena reerltraﬁcia no diagrama de fases. Este
resultado concorda qualiiativamente com o obtido por Verona
de Resende et Al [E_E] com oS mesmos valores de JysJp e
Ja7Jz , 0 qual apresenta todavia uma reéntrancia muito mals
acentuada. No cdlcule gque realizamos, o efeite de reéntran-
cia desaparece quando se toma Jy7Jp=0,4 e J37J5:0,8 , como
mostradoe na {figura (5.3.7). Este comportamento evidencia a
complexidade do comportamento critico exidbido pelo modelc.

Neste caso, ocorre uma saturagic da temperatura, a partir de
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um valor critico (negativo) de J47Jp.Este resultado ndo toi,
a0 que nos consta, descrito anteriormente- na literatura no
que se refere ao modelo considerado.Por outro lado,0 expoen-
te térmico exibe o comportamento mostrado na figura (5.3.8)

para diferentes valores da razio J47Jp

- %o e

Ja/Jo

:-‘sigiuar)a 53;1? : Diagramas de fases correspondentes a¢o modelo
.1.2). Linha cheia: J;37/J5=0.4 e J37J,30.4 ; 1linha traceja-
da: J3/Jp:0.4 e J3/J, 208 2™ >

i.5¢

Yt

1

-20 -30

do /2

Figura 5.3.8: Expoente térmico
da fig. (5.3.7). referente & linha tracejada



117

E nitido todavia a existéncia de um cruzamento. Em
particular, para valores de -Jgq/Jp > 2, VT. exibe um valor

bem definido.

54 ConclusBes

Foi empregada a teoria de escala de tamanho finito no
estudo do modelo de Ising com spins mistos (172 e 1) na rede
quadrada, 1levando-se em conta interag¢Bes extras (Jp,J3)
entre spins segundos vizinhos referentes a cada uma das sub-
redes existentes,mals um termo de anisotropia 1local (J4).
Considerou-se tiras infinitas de diferentes larguras para a
versdo mais simples do modelo (Jp,J3,J4=0), levando-se em
éonta (1) cadeias livres e (i1) cadeias com condigles
periddicas de contorno na diregldo ;ransversal. 0s resultados
ob'tmos para T, em (i) tendem a wum valor proéximo do
resultado de series [3150  porem acima do mesmo, e o
expoente térmico se aproxima raApidamente do valor exato. JA
eﬁ (i1) a convergéncia ¢ mais 1lenta e 05 resultados sio
menos satisfatoérios,

Cada interac8o extra incluida no modelo (5.1.1) foi
considerada separadamente, sendo também examinado o efeito
con.jﬁnto das mesmas. Os diagramas de fases obtidos se
encontram parcialmente em concordancia com o3 de Iwashita e
Urya [1147  ohtidos” através do tratamento de Bethe-

Peierls.S80 observados minimos nos diagramas da temperatura
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critica nos casocs JpjO e J310. n&o encontrados nos dilagramas
daqueles autores,ndc obstante serem fisicamente esperados. A
comparac¢3o do0s presentes resultados com o8 de Verona de
Resende et al. (i163, obtidos via o GRCH, aponta a
existéncia de algumas discrepancias entre 08 dois
tratamentos. Em especial,os c&lculos‘ aqui realizados para o
modelo (5.1.1) com um termo de anisotropia 1local ndo
fornecem a saturaclio para Tc obtida por Verona de Resende et
al. .Além disso, o efeito de r_eentfancia observado por
aqueles autores no estudo do modelo (5.1.2) com todas as in~

teragbes  presentes (Ji.JpJ3 € J4) ¢ muito mais acentuado do

que o0 observado aqui.Além disso, o presente tratamento indi-
€& 4que para a escolha de parametros J17J2=0,4; J3-J5=0,8 , o

efeito de reentrancia desaparece, dando 1lugar a uma satura
¢do em T,

Convém salientar gque 08 presentes calculos empregam
c#deias infinitas com 1larguras ainda relativamente pequenas
(L2 e 1L:=4). Embora no 1limite representado pelo modelo
(5.1.1) os resultados obtidos para -a temperatura critica
e.em especial para o expoente térmico, sejam satisfatorios
guando se considera cadelas abertas, o mesmo ndo Se pode
dizer em relag3c & cadeias com condigbes periddicas de

contorno para as larguras estudadas (spins das Dordas

laterais conectados). - A eficAcia proporcionada pelo método
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ao se incluir tals condigles deve se manifestar, no contexto
do modelo examinado,ao0 se tomar cadetas mais largas ‘40 que
a8 consideradas aqui. Convém observar que mesmo para tiras
com 1larguras L=6 e L'=4 o expoente térmico fornecido pelo
método levando-se em conta condigBes periddicas de conterno
,por exemplo, & ainda pior do que o obtido com cadeias
abertas considerando-se¢ L:=4 e L':=2. Deve-se ressaltar
,contudo, que 0 esforgo computacional envolvido na
implementa¢8o de um c¢&lculo adequadoe se torna entido
consideravel, sendo proidbitivo, face ao tamanho das matrizes

transferéncia gque devem ser consideradas.
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CAPITULO VI

CONCLUSOES E COMENTARIOS GERAIS

No presente trabalho foram estudadas as propriedades
criticas de diversos modelos de spins na rede,classicos e
quanticos,empregando-se para tal diferentes d{formalismos. O
caradter destes formalismos & essencialmente fenomenologico,
sendo s&eu emprego em grande parte Jjustificado basicaﬁente
pelo fato de conduzirem a resultados fisicamente satis-
fatdrios.A seguir & 'apresentado um sumirio dos principais
resultados obtidos nos capitulos anteriores, procurando-se
relacionar aperfeigoamentos aos referidos métodos e possi-

veis sistemas a serem estudados.

7.1 Capitulo 1

Considera-se o papel da simetria e tamanho dos aglomera
dos utilizades no estudo da criticalidade do MIT com dilui-
¢¥0 nas ligagles, em 2d e 3d, via o0 GRCM. Observou-se que a
simetria & wum fator relevante na aplicagdo do formalismo a.
este modelo, afet.an&o quantitativa e mesmo -qualitativamente

os resultades para os expoentes criticos, bem como os valo-
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res criticos referentes & temperatura,campo transverso e
concentrago de lipagles. Obteve-se um cruzamente extra para
0 expoente critico associado A dilui¢do na descontinuidade
de Harris (Jinha AB,fig. 1.i.1). também verificada no
presente tratamento. Proplie-se dque se realize um calculo de
GR no espago real mais precisoc dque o realizado por dos
santoe [28) visando estabelecer a validade deste resultado.
A despeito dos diagramas de fases satisfatdrios forne-
cidos pelo GRCM , em vista dos calculos relativamente
simples (aglomerados Ppequencs) , as estimativas para os
acoplamentos e sobretudo expoentes criticos apresenta uma
convergencia lenta quando se considera aglomerados majores,
Recentemente, Slotte [Ei_] apresentou uma nova .preposta para
¢ calculo do fator de escala, que permite em muitos casos
uma c¢onvergéncia mais rapida para o8 expoentes criticos. De
acordo com este autor, em vez de se adoiar o fator de escala
usual fL=(N-N")17¢ (d:dimensionalidade), o qual leva em conta
o0 numero (N,N%) de spins dos aglpmerados, deveria se calcu-
lar um fator de escala (redes hiper-cibicas) considerando-se
o numero de interagles, incluindo as ligaglies .com o0s campos
efetivos circundantes. Slotte [}_33_3 distingue dols casos
aglomerados 1sotrdépicos e aglomerados anisotrépicos (e.g.
aglomerado de dois spins,tiras infinitas ,etc¢). No primeiro
caso, ele calcula L (tamanho do aglomerado)}simplesmente
contando ¢ numero de ligagles ao longo de uma diregdo, Ja

que todas as diregtes s&o0 equivalentes, 1incluinds as
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ligagbes retferentes aos campos etfetivos.Para o segundo caso

ele sugere a formula

L = ( 1ra)L78)"172
4

onde oS L; se referem a cada uma das diregSes (note que um
aglomerado ,e.g. quadrado, pode ser isotrépico e anisotré-
pico dependendo da dimensgdo do slStema). Para um aglomerado

de dois spins numa rede hiperctlibica tem-se

L= 6[ds(94-5)1172

Assim, no limite 4 -> o0 L=2,que cdrresponde ao "tamanho*
de um aglomerado de um tnico spin.Este procedimento propicia
em multos casos estimativas bem mails . proximas dos valores
exatos (quando dispbniveis), sobretudo ao Sse titomar aglomera-
dos 1sotrodpicos crescentes [EE}_]

No <¢ontexto de hnosso estudo do MIT, empregémos aglome-
rados 1isotrbépicos e énisotropicos. Os resultaddos obtidos
880 apresentados na tabela (7.1.1). Embora haja uma m;elhora
nos resultados , ela n%o & ti¥o aprecidvel como a obtida por
Slotte para o modelo de Ising f32Y devido 4 1limitagfo do
tamanho dos aglomerados (quantoe maiores, mails oheroso o cal-
culo computacional, devido ao carater quantico do modelo).A
proposta de ©Slotte,que representa wuma entre as Vvarias
excolhas possiveis para o fator de escala,ndo afeta todavia
0 carater dos cruzamentos,jA gque a corregdc gue ela introduz

nos expoentes corre)sponde a uma constante multiplicativa.



Tabela 6.1.1
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Valores de expoentes de acordo com a prescri-

¢80 de Slotte [121)Ar- antiga estimativa (capitulo 1I); NE=
nova estimativa.
Aglomerados| g=0 p=1 K===t"p=1 K= g=0 K=eo p=p
e - Y 17 Ve Ve
] = : e |
-§ - AEiNE ] AE ' NE | AR ! Ne | v 'Ng
2, Ny N, 1,67.0,78 1,43 0,67 1,55 0,73 1,55 0,73
Q ¥ 4 AL ¥
o] ] ] ‘ H
2 N,,S, 1?28; 0,91,030,72{ 1,25, 0,9 | 1,11 0,77
.o ! 1 t 1
x o N, N i i i '
RS 1772 1,54;0,68/1,41,0,63(1,45:0,66]1,45]0,66
Q.0 [ ] 1 T
e N,.S, 1,2650,7 1,15%0,64 1,2710,72 l,20j‘0,67
1
* yeja também os resultados apresentados na tab. 1.3.2.1
(outros métodos) - capitulo I pag.27.
**o mesmo em ré_lagEo 3 tab. 1.4.1 {capitulo 1I),pig.33.
Uma das limitag¢les 1inerentes ao GRCHM consiste no fato

deste formalisme fornecer apenas uma WUnica relagdo de recor-

réncia. Isto acarreta cruzgmentos continuos artificiatis.

esta dificuldade, sugerimos a prescrigdo se-

Para conternar

'gulnte. Considera-se uma grandeza n&o critica do modelo (no

caso do MIT, a componente x da magnetizag¢io). Introduz-se

entfo uma relaclo de escala extra para estas grandezas, re-

terentes a dois aglomerados distintos (por exemplo, um

aglomerado de um spin e outro de dois spins, para o medelo

na rede quadrada). No caso do MIT 1isto corresponderia a

supor dque T e

my =€mp (7.1.1)
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Um ponte fixo oObvico para este modelo & Kz00 -0, Neste caso
m‘1 = mxg = 0, e a equaco (7.1.1) ¢& trivialmente satisfeita,
Por outro lado,a relacldo de recorréncia usual,fornecida pelo
GRCHM
2 A

1) - am (7.1.2)

)] B=0 b |k=0
estabelece outro ponto fixo, a saber g=g, T:O; A equagdo
(7.1.1) sd ¢ satisfeita neste caso para um valor de €f1
(teoricamente € deveria ser igual & -unidade, uma vez que
m*X & uma grandeza n&oc critica). O -valor de €todavia deve
ser proxime de 1. A medida que o tamanho dos aglomerados for
aumentado, € deve se aproximar da unidade. Com isto obtem-
"se um diagrama d4e fluxos ‘e © cruzamento automaticamente
de_ixa de ser continup. Serla interessante implementar esta
proposta para modelos gquanticos como o0 MIT e ¢ modelo de
Heisenberg ,a fim de testar sua consisténcia. Outra possibi-
lidade seria,por exemplo,considerar uma relac¢3o suplementar
entre as derivadas segundas 3cmq-dd% |y e azma,ahe[b,:o
relativas aos aglomerados mencionados.Todavia, & crucial ve-
rificar se o procedimento adotado conduz a resultados fisica

mente corretes.
-T.2 Capltule 11

Fol realizade um estudoe d¢ modelo ANNNI via o GRCH,ado-;

tandeo-se para aglomerados 1uma 1linha infinita de spins e uma
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cadeia dupla. Obteve-se Dboas estimativas para a linha
paramagneética critica Aem ¢d e 3d, comparadas A&s tornecidas
pelos calculos de campo médio,bem como. estimativas para o
expoente térmico em 2d. Alguma informacgdo sobre fases
moduladas a Dbaixas temperaturas & obtida em 24, certamente
devido ao fato de um dos aglomerados ser bidimensional.0
carater de campo médio inerente do GRCHM conduz a um ponto de
Lifshitz artificial em 2d. Argumenta-se gque © presente
cdlculo & 0 mais exequivel para o modelo ANNNI via o GRCH,
JA gque inexiste uma relac¢ldoc oObvia entre a magnetizagdo por
spin e a susceptibilidade para tiras mais largas. Além
disso, & de Se esperar uma convergéncia muito lenta,
considerando-se resultados anteriores levando em conta uma

tira tripla n¢ 1limite correspondente ao modelo de Ising (73)

7.3 Capltulo III

S¥3o | tratados diferentes sistemas ~ de spins semi-
infinitos. Suple-se que as interagles entre spins na super-
ticie "livre* sejam descritas por modelos quanticos
(MIT,Heisenberg spin-1-2 e 1) e no volume por um modelo
clAssico (Ising,spin-1-¢2 e 1). Aleém dos efeitos quanticos,
considera-se a influeéncia da dilui¢d3o nas ligagles da
superficie na critic‘alldade do sistema. 0O formalismo varia-
cional empregado, basecado na desigualdade de Bogoliubov, ¢

de facil implementac&%o0 e conduz, ria maloria dos casos a
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resultados fisicamente corretos e gquantitativamente satis-
fatdrios comparados aos fornecidos por outros formalismos de
campo médio e calculos de GR,no que se refere a diagramas 4de
fase. 0 mesmo formalismo pode ser a principio aplicado a
sistemas semi-intfinitos c&m a superficie descrita por um
modelo classico e o volume peor um‘ modelo quantiqo, ou ambos
descritos por modelos quanticos.Neste particular, o formalis
mo fornece, para um gsistema semi-infinito 4descrito pelo
modelo de Heisenberg anisotropico, c¢com anisotropias distig
tas na superficie ( T1s ) e nop volume (‘Q’_) um valor finito
para a relag¢do de acoplamentos Jg-J (:1.61) no limite

'Qs=?v= ©C ( a fase ferromagneética superficial desapareceria
para valores menores desta razio). Este comportamentec con-
trasta com os resultados de Selzer e MaJjlis (99} | os quais
sugerem a eXxisténcia de um valor Crltico’]s:’zc,positivo e
finito, abaixo 40 qual a fase {ferromagnética superficial
inexiste. Por outro 1lado, argumentos baseados em um calculo
de grupo de renormalizacdo no espago real de Mariz et al.
{1001 | 1evando em comsiderag3o o teorema de Mermin e Wagner
(101} conduzem ao resultade A =» o apenas quando 7 =y =0,
0 presente tratamento forgosamente viola o teorema de Mermin
e Wagner devido ao seu caradter de campo meédio. Isto explica

porque se obtém um valor finito para bcmlimite‘qs :7v =0

7.4 <Capltulo 1V
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Foi estudada a criticalidade de um modelo de super-rede
magnética constitulda de interfaces periddicas de Heisenberg
(acoplamento Jg,anisotropia . ‘12 € {0,11) 1intercaladas por um
meio estratificado de Ising (acoplamento J). Considera-se
diversas aproxima¢tes (todas calculos de campo médio) para
tratar o modelo, levando-se em conta diferentes periodicida-
des. Especial aten¢%o toi dada ao limite de uma tnica inter-
tace (periodicidade infinita) J& que os diagramas de fase
radpidamente se aproximam do obtido para este sistema quando
o numero de camadas intermedidrias (Ising) aumenta.Diferen-
tes perfis de magnetiza¢l3o s&o0 analisados, sendo sugeridos
outros modelos de super-redes, incluindo sistemas de bailxa
dimensionalidade, também passiveis de serem tratados segun
do o mesmo procedimento. E mencionada a necessidade de cal-
-culos mails precisos (e.gl. de GR) para verificar a validade

dos resultados obtidos.

7.2 Capitulo V

0 modelo de Ising com spins mistos (142 e 1) na rede
quadrada ¢ estudado mediante a teoria de escala de tamanho
finito dentro do enfoque do formalismo da matriz transferén-
cia. Diferentes interagles extras entre spins pertencentes a
uma mesma sub-rede si8o introduzidas, incluinde um termo de
antsotropia _local. 0 eteito de cada uma dessas interagtes &

considerado separadamente,bem como seu efeito conJjunto.
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Obtém-se temperaturas criticas e expoentes térmicos, que s3o
comparados aos valores referentes a calculos de séries [115)
e de GR [113) pny caso mais simples (i.e. sem interagbes
extras) ,observando-se uma boa concordincia com o8 resul-
tados de séries. Em espectal, para tiras (cadeias abertas)
com a relagdo de escala L-/L'=6-4,0btém-se um valor para o
expoente térmico em eXxcelente concordincia c¢om o valor
exato., Emprega-se tiras (cadeias abertas) com a relagdo de
escala L~-/L'z4-2 para tratar os demais casos, verificando-se
uma Dboa concordancia com o058 Tresultados existentes na
literatura, bem como novos resultados referentes aos dia-
gramas de fases, ndo previamente discutidos.

Nos casos em dque, além da interagdo entre primeiros
vizinhos (spins mistos), se considera a interag¢ao entre
segundos vizinhos mais préximos (spins do mesmo tipo, em wuma
das sub-redes), observa-se um “calombo" pronunciadec no
expoente térmico correspondente & 1linha paramagnética do
diagrama de fases obtido (temperatura normalizada versus
razio entre acoplamentos), 'quando as interag¢bes presentes
s30 competitivas. Tendo em vista que' geralmente tais
*calombos* podem representar um novo comportamento critico e
que o presente estudo ndo contempla a natureza da(s) fase(s)
na regifio de interacﬁes'.competltivas, ¢ de grande interesse
realizar um estudo mais pormenorizado do assunto.A teoria de

escala de tamanho finito pode ser também empregada para

determinar a existéhcia de pontos tricriticos (se for este o
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casec), introduzindo-se para tal a nog¢8o de comprimento de

persistencia [122-1231 = g4efinjdo como:

gL = 4/ (2/125])

ondeae);sao, respectivamente,o0 maior autovalor e o ter-
ceiro maior autovalor (em médulo) da matriz transfereéncia
correspondente A tira iInfinita com L spins na dire¢do trans-
versal, A localizag&o do ponto tricritico & dada pela inter-
se¢doc das curvas §,_/L versus tempefatura, relativas a tiras
distintas (diferéntes valores de L). A analise dos expoentes
criticos no presente contexto & feita através de um procedi-
mento que permite determinar, algm dos proprios expoentes,
as diregbes de escala (123-124)

Sd0 também observadas discrepancias em alguns casos em
‘relacao aos resultados de GRCM de Verona de Resende et.al.
[-E_?_J (ausencia de saturagio da temperatura, quande o termo
extra ao modelo (5.1.1) & a anisotropia 1local, presente em
[116); pequena reentrancia no diagrama de fases comparada &
obtida por Verona de Resende et.al. [116] yeando or mesmos
parametros,quando todas as interagBes propostas s30 consi-
dé'radas). Menciona-se ,fmalmente, a d'ificu-ldade de se
implementar adequadamente calculos- que evidenciem a eficAcia
do uso de cadeias com condigBes periddicas de c¢ontorno na
direcao transversal face ao elevado custo computacional

envolvido na obtenc3o d4de autovalores das matrizes transfe-

rencia.
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APENDICE A

Neste apéndice s3¥0 delineados os procedimentos empregados
na dlagonalizécso. das matrizes anvolvidas no estudo do modeolo
de Ising com campo transverso e dilui¢d3c nas 1igagBes. |

A obten¢do de autovalores e autovetores de hamiltonlaﬁos
do MIT relativos a aglomerados com a simetria da rede (triangu-
los, quadrados e hexdgonos em 2d, respectivamente) pode ser fol
ta através de dois procedimentos distintos. Um deles, menos ele
gante , mas todavia efetivo, consiste em diagonalizar numerica-
mente as matrizes dos hamiltonianos correspondentes (de ordens
8,16 e b4, resPectivamenteQ através de rotinas padr8es para dig
gonaliza¢dc de matrizes simétricas, uma vez que.os hamiltoni-
anos s¥%0 hermitianos. Existe um truque que facilita considera-
velmente o calculo numérice, ligado ao fato de que as matrizes
consideradas s¥o simétricas tanto em relag3 a diagonal princi-
pal quanto em relag¢do 3 diagonal secundaria.Neste caso, a transg

forma¢do unitaria U, definida por

S —— p ——mm————— —>
" *'. 0 I .. O +1 h
0 *! * 8 & = » g - .. '.*1 O
v-ule L +1 1 (p par) (A1)
V2 +1 -1
O +i ¢ o 0 v . LI I '1 °
"‘ O LI R A * v r e s 0 -! J
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-
pernite transformar as matrizes originais em dois blocos com a

metade da ordem da matriz inicial.

Uma vez diagonal izadas as matrizes assim transformadas, pa
ra um valor arbitrério n%o nulo de g (g=5l/J, onde f é o campo
transverso e J o acoplamamento entre entre spins primeiros vizj
nhos), é possfyel, por simples Inspe¢Zc dos autovetores,estabe-
lecer quais os blocos existentes e, com isto, tratar analiﬁicav
mgnte o problema de diagonaliza¢3o destes blocos. Neste caso,os
coeficientes referentes aos autovetores,relativos % base de par
tida, podem ser obtidos através da matriz » do problema ori-

ginal (agora escrita com g genérico) e usando-se a defini¢¥o.

usual de autovetores, a sgaber
X112 =2alx> yonde ¥=¥¢g) e 3=z (g (A2)

E interessante escrever os coeficientes da representag¢do (base)
de partida emrtermos de A ,e normalizar os autovetores. Isto
facilita consideravelmente os cdlculos numéricos para obtenc¢3o
dos valores criticos da temperatura e campo transverso, é res-
pectivos expoentes crftiéos. O0s autovalores A (g) s3o aentd%o as
rafzes caracter{sticas de cada bloco . Este &, essencialmente,
um cdlculo tipe "forg¢a bruta” e funciona bem quando as matrizes
envolvidas podem ser bloco diagonalizadas, o que, quase sempre,
corresponde 2 existbncia de simetrias bdsicas no problema. O
emprego da teoria de grupos explora estas simetrias (no caso, o
grupo pontual do tri3ngulo,quadrado e hexdgono,respectivamente)
de uma maneira elegante. O uso de tabelas de caracteres permite

obter uma "boa” representac¢io de pértida; que, se nd¥oc bloco dia
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gonaliza completamente as matrizes envolvidas (representago
irredutfvel), pelo menos facilita consideravelmente os cél-
culos. Este proﬁedlmento funclona multo bem quando exlstem
simetrias Sbvias no problema. J3& no caso em que se introduz
dilui¢o nas liga¢Bes, ocorre uma quebra de 8imetria que reduz
drasticamente a eficdcia do método . Nos casos considerados,

todavia, a maior d;Ficﬁldade de diagonalizacﬂo 5@ concentra nas
configura¢cties referentes ao caso puro, que sdo aé mais simé-
t}icas. Para configurac¢es coﬁ auséncia de ligacles (diluicﬂo)-
og hamiltonianos podem ser diagonalizados através do proce-
dimento tipo "for¢a bruta” exposto,o qual, conforme assinalado,

permite obter expressBes analfticas para autovalores e auto-

vetores em termos dos parametros do hamiltoniano originél. A
obtenc¥o destas expressBes & particularmente conveniente quando
se deseja calcular, por exemplo, o expoente ﬂb , relattvo ao
campo transverso, cuyjo cdlculo envolve derivadas em relac3o a
g, as quais n¥o puderam ser obtidas  numericamente com boa

precis¥o, especialmente para grandes aglomerados.

Nas tabelas Al e A2 abaixo transcrevemos os autovalores e
autovetores dos hamiltonianos do MIT referentes aos aglomerados
triangular e quadrado =2§3 , respectivamente. Para aglomerados
maiores ag expressles se tornam numerosas € grandes e 8d0

omitidas neste apéndice.
TABELA Al : Autovalores e autovetores relativos ao hamiltoniano

z 2 2 Z Z Z
K = - 0707=070"~0"0 ug(cx+ox+ox)
12 2% 31 1 2 3
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Ii.>= é:é(ai1l+++> +aizl+—+> +a13l++-> +a.4l—++> +a15]--+>+

+ ayp [4==>+ a; o [-+->ta g |-m->A =T a
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i Autovalor e; 24 3j2  2i3- ?ig 215 2le 217 248
1 —(1+gr+2(1-g+g®)a/a -~ _3 1 1 1 11 1 a4
__________________________ i Ty U
2 —(1+g)-2(l~g+tglidse - 3 1 1 1 1 1 1 agg
__________________________ = Y S SR
3 —(1-g)+2(il+g+g®)4¢/e - 3g 1. 1 1 -1 -1 -1 ~ai4
_________________________ g'tefa,._.__._.____.......___.._______;.—__.___.___.__.’.
4 —(1-gy-Rli+grg@rdez - 3g 1 1 1 -1 -1 -1 -aiq4
e e e e e e e e
5 1+g 0 -2 1 1 1 1 -2 )
e 1+ o o -1 1 -1 1 © 0
7 i-g T o -2 1 1 -1 -1 2 0
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TAB. A2 ({continuacao) i

(c) Representagao B2
1= ATVallss) + 52 = L3y = 23] # BlE) + |23y = B2 = RN+ el22) = 20)D
onde Ai=4al + 45} +2d,1=17.9

i Autovalor & a; b €
7 0 1 1 0
8 =21+ gH'7-1) 1 . =1 -t
9 A1+ g2 +1) ~gles gles 1

(d) Representagao E )
1) = A7V a1t 3) + 03]t3) +anli?) + aalst) + aslii) 4 asl2?) + aalc:
+ ﬂ‘!::) + dg]::) 4 ﬂ,ml::) + dm!: :) + l.u[::

onde A, =X al i=10,15,

i Autovalor & ay a aa aa as as an aa ay ap  da
10 © 1 =i ~1 1 T =} ~1 } 0 1] 0
1n o -1 IS | 1 -1 } ~1 ! 0 0 0
12+ 2 S S | 1 -1 } 1 -1 2 =2 0
13 + 22 -1 1 ~1 1 i -} 1 ~1 0 0 =2
4 -2 ] -t -1 1 -1 } 1 -1 -2 2 0
15 . % -1 1 ~1 i t - -1 1 -1 0 0 2
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APENDICE B

Neste Apéndice delineamos brevemente o c3lculo da
susceptibilidade magnética para o modelo ANNNI na cadeia
dupla. A express3do correspondente para a c¢adeia linear ja
foi apresentada anteriormente t48.3 .

Observamos inicialmente que a cadeia dupla (Figura Bl)
é ,neste caso, topologicamente equivalente a uma estrutura
tridimensional, com um comprimento infinitoc ao longo de uma
dire¢3o, conforme mostrado na figura B2. Nesta figura, J, e
J. representam, respectivamente, as constantes de acopla-
mento entre primeiros e segundos vizinhos mais préximos da

cadeia dupla original {(Figura Bl).

] ] L ]

7;
A/’CL\;A < A ¢
— )

n& 3 : i

B D Bl D' B\l D\\ v

Figura Bi: Cadeia dupla infinita (Modelo ANNNID).

w

A A A
7 o
’f i ’I [}
7 i : "
B’ 1 \p . \8
e 1 1 ——p
ST N "
\ A
\ A
D » "

Figura B2: Estrutura tridimensional topologicamente equiva-
lente 3 cadeia dupla acima
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General izamos agora o procedimentg introduzido por Marsh
€679 de modo a calcular fun¢Bes ée correlag¥o de pares de
gpine, congiderando a matriz transferéncia T, 16 i6,
agsociada % nova cadeia e definindo “matrizes de spin”

diagonais 16 x 16
o ., .
*y T
- +_
SA = . B T~ '
- , gB- - .
— . ) . - +
. +
. +_
g +
.
sP= -
i T

+

Os oito primeiros elementos da diagonal principal de S
aggumenr o valor +i1 e os dgﬁais o wvalor -1. Em S* tem-se
‘alternadaﬁente quatro elementos da diagonal principal com o
valor +1 e quatro com o valor -1. Em S© eles sdo alternada
mente deis +i e dois -1. Finalmente, em 5° , o elementos da
diagonal principal se alternam entre. +1 e -1.

FungBes de correla¢do de pores de spin podem ser ent3o
obtidas diretamente atravée das matrizes de spin definidas
acima jJuntamente com a matriz transferfncia T referonte %

»

Figura B2 conforme a prescrigdo :



138

(S? %ﬁ;ﬁ>= hy=N Tr(hN-r VA hr V"'l (Ogr< , N -> &)
(fung3o de autocorrelaglo e envolvendo pares de spins ”A"'q
"B"), cnde h =R TR* , V~.®» = D ga.» R-2 @ R & a matriz
que diagonaliza a matriz transferéncia T, cujo maior auto-
valor denotamos por h, . Express8es similares envolvendo
spins "A",”"B"”,”C” e "D” podem ser também definidas. Para
r<0, as funcaes-de correlagdo apropriadas correspondentes,
por exemplo,aos pares (A,B) e.(A,C) sd0 <S? l> e <SF S*%
respectivamente. 0 mesmo vale para as demais pares de spins.

A transformada de Fourier da susceptibilidade € obtida
somando-se todas as contribui¢Bes dévido as fun¢Bes de cor-
relac3o de pares de spin multiplicadas portq(iiqjl onde q &
a componente do vetor de onda ao longo da dire¢fo axial, d &
a dist8ncia ao longo desta dirag3o que na cadeia original
(Figura B1) corresponde a r (Figura B2) e o sinal + (-) se

refere a r>0 (r<0). Observe a correspondéncia:
Faan=0 => d,,=0
Paanr=1 -2 d,,»=2
Fac =0 =2 dae=1
rﬁco=1 =2 docr=3

rﬂn.=2 _> dﬁD'=5 .GtC.
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