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Resumo

Ao longo doslltimos cinco anos, a M@nica Estastica Nao-Extensiva tem sido aplicada
aos sistemas magticos conhecidos commanganitas Tratam-se déxidos de mangds,
gue apresentam umarge de peculiaridades , tais como a magnetoasisa colossal, mis-
turas de fases magticas, vagéncia mista, ordenamento de cargas e orbitais etc. Normalmente,
0s modelos tradicionais de Mata Condensadado cho conta de explicar toda a gama de
fendmenos presentes nesses materiais. Por outro lado, as manganitas apresentarreuma s
de caractésticas que as tornam candidatas naturais a uma abordagem péktiesteto-
extensiva de Tsallis: apresentam fractalidade, int&agle longo alcance e inomogeneidades
magreticas. Trabalhos recentes demonstraram queanpero entpico,q, € uma medida do
grau de inomogeneidade magitca do sistema [M. S. Reis, V. S. Amaral, R. S. Sarthour e I.S.
Oliveira, Phys. Rev. B3, 092401 (2006)]. A presenca de duasésps magaticas nas man-
ganitasMn3* e Mn**, leva naturalmenté pergunta de como abordar sistemas compostos no
contexto da menica estastica rao-extensiva. Nenhum dos trabalhos anteriores em sistemas
magreticos rio-extensivos considerou um tratamento formal de tais sistemas$ &pr@posta
desta tese. Estudamos sistemas compo&imeRrtensivos de duas componentes,B, e com-
paramos os valoresédios das magnetizées calculados nos subespacos de Hilbert dos subsis-
temasA e B, com aqueles obtidos no espaco de Hilbert completo. Verificamos que o formalismo
gue seria natural leva a uma incongrgtia nos resultados, a qual pode ser corrigida se adotar-
mMOos novas matrizes densidade parciais para os subsistemas. i@osclue as distribuies
escort devem ser somente utilizadas no espaco de Hilbert completo. Consideran®@s tamb
um sistema composto de& componentes + B+ C, e comparamos resultados de simoks;
numéricas com medidas experimentais realizada®ria de manganitalr; _,CaMnO;z, obti-
das num magnémmetro do tipo SQUID. Na axlise dos resultados, fizemos uma abordagem de
campo nédio, utilizando o modelo de Oguchi, identificartle- Mn®*, B = Mn** eC = Pr3*.
Neste caso, os efeitos do campo cristalino sobiendr3* foram considerados. Verificamos
gue os resultados podem ser reproduzidos qualitativamente se relaxarmos o otatradiciie
Tsallis (o que leva a distribuiges de quase-probalidades). Aqui t@&mbsio introduzidas no-
vas matrizes densidade parciais, que tornam igualauto das magnetizées nos respectivos
subespacos de Hilbert com aquele feito no espaco de Hilbert completo.



Abstract

Along the five years, the Nonextensive Statistical Mechanics has been applied to the study
of magnetic systems known aganganitesThese are manganese oxides which present various
interesting properties, such as colossal magnetoresistance, coexistence of different magnetic
phases, mixed valence, charge and orbital ordering etc. Current models of Condensed Matter
have not been capable of explaining such a broad range of physical properties of these mate-
rials. On another hand, manganites present just the correct aspects which entitle them to be
approached from the nonextensive Tsallis formalism: they present fractality, long-range in-
teractions and magnetic inhomogeneities. Recent publications have shown that the entropic
parameterg, can be interpreted as a measure of the degree of inhomogeneity in the system [M.
S. Reis, V. S. Amaral, R. S. Sarthour e I.S. Oliveirlys. Rev. B3, 092401 (2006)]. The
presence of two magnetic species in a manganite saltpfé andMn** rise the question of
how composites must be approached in the context of nonextensive statistical mechanics. None
of the past works on nonextensive magnetic systems attempted to put this question in a formal
framework. This is the proposal of this thesis. We studied nonextensive compAsies
and compared the temperature and field dependence of the magnetization of each subsystem
calculated in the respective Hilbert subspaces, with that obtained from the complete Hilbert
space. We found that the apparently natural formalism lead to inconsistencies between the two
ways of calculation, which can be removed if we introduce new partial density matrices for
the subsystems. We conclude that the escort distributions can only be considered in the full
Hilbert space. We also considered a nonextensive composite with three compbadditsC.

We compared the results of numerical simulations with experimental results obtained in the
manganite serieBr; _,CaWMnOs, made in a SQUID magnetometer. We approach the problem
using the Oguchi mean-field model, identifyidg= Mn3*, B = Mn*" andC = Pr3*. In this

case, the effects of the crystal-field over #&* ion is taken into account. we found that the
experimental results are qualitatively reproduced if we relax the so-called Tesahast (which

leads to quasi-probability distributions). Here, we also introduce new partial density matrices

for the calculation in the Hilbert subspaces.



Epigrafe

All truths are easy to understand once they are discovered; the point is to discover

them.
Galileo Galilei

| believe there is no source of deception in the investigation of nature which can com-

pare with a fixed belief that certain kinds of phenomena are impossible.
William James
Physics is not difficult, it is just weird.
Vincent Icke

The scientist is not a person who gives the right answers, he’s one who asks the right

guestions.

Claude Lévi-Strauss
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Capitulo 1

Introduc ao

O objetivo deste trabalhé o estudo sobre a aplicabilidade dfa Bersio da meanica
estatstica rio-extensiva em sistemas compostos. Em especial, estamos interessados no magne-
tismo [1]' e nas manganitas, porquanto estes materiais possaeas caractésticas impor-
tantes que possibilitam a apliéagda mencionada teoria. Na literatura dieca [2, 3, 4, 5],
existem fortes eviéncias de que com a n#atica estastica rio-extensiva se pode tratar o com-
plexo problema das manganitas de forma fenontejich. Nesta tese se empregam sistemas
magreticos compostos + B, sendo a motivép para isto o fato de que, nas manganitas, o
Mn magrético se apresenta com duaséralias:Mn3t e Mnt4, ou seja, formando duas sub-
redes magé@ticas. &0 mostradas, tamdm, distribui@es de quase-probabilidadaémextensiva
gue surgem da relaxag docut-off de Tsallis. Estas distribuigs descrevem bem a queda da
magnetizago da g&rie de manganitaBr;_yCayMnOsz, comx = 0,30— 0,50 a baixas tempera-
turas, na fase ferromagtica. Do mesmo modo se apresenta um problema, e a suacoha;

referente aoalculo de valores &dios de sistemas compostos, em espacos de Hilbert diferentes.

Atualmente, existem fortes edcias experimentais, assim como excelentes aproResac

LA referéncia [1] fornece trabalhos pioneiros, no magnetismo, usando Znicaestastica rio-extensiva.
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[6, 7, 8, 9], em arios ramos da éncia (como Cosmologia e Gravitay, Processamento Digi-
tal de Imagens, Magnetismo, &icias da Complexidade etc.) de que uma teoriaisttat
nao-extensiva, com uma distribaig do tipo lei de pdncia, fornece a sol&@g de \arios pro-
blemas aiimalos em que a manica estastica de Boltzmann-Gibbs falha [10]. Gimero de
publica@es referenta meé@nica estastica rao-extensivé& enorme [6]. Aé agora, a formuladp

mais $lida daquela teori@ a chamada®versao [11].

No Cap. 2 se elabora uma introducgerak fisica das manganitas, e em espegigrie
Pri_xCaMnQOs. Igualmente se resumem as principais teorias que tentam explicditiooex
comportamento destéxidos de manga@s, como 0 modelo de dupla troca, e o a@&nm de

separago de fases num processo percolativo.

No Cap. 3 se apresentam as deg lasicas da mémica estastica rio-extensiva. Mostram-
se as brmulas de pseudo-aditividade, entropia escort, valoredios generalizados, assim
como tes defini@es para a temperatura na dita teoria edtad. No Cap. 4 — no contexto
do modelo térico apresentado no Cap. 3, assim como huma teoria de cagtio mo modelo
de Heisenberg — se introduz um noveétwdo para calcular os valoresdios q@nticos para
um sistema compostad+ B. Os trabalhos de M. S. Reet al. [2, 3, 4] mostram que 0 uso
da teoria de campo @dio produzotimos resultados para a abordagem das manganitas. Neste
caftulo se estuda um sistema de dois spifi (K0 por rades didhticas; igual estudo pode ser
feito para spins 2 e /2, spins davin®** e Mn*4). Dois métodos &o usados para dtculo dos
valores nédios do sistema de dois sping21 o método das matrizes parcia;izﬂ e pg, e um
novo metodo, em concogé&hcia com o conceito de traco parcial, que usa as novas maffizes

e &g. Do mesmo modo, encontramos que as distrixesgescort® se aplicariam no espaco de
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Hilbert completo. Nos subespacos de Hilbert, estamfilas devem ser melhor estudadas.

No Cap. 5 se usa umnsatz a relaxago do chamadout-off de Tsallis — na formulaio
de um modelo, fenomenagico e espdéico, na aproximago de campo &dio, para a&rie
Pri1_xCayMnOs; com as concentrégsx = 0,30— 0,50. Como produto dessesatzaparecem
as distribui@es de quase-probabilidadamextensiva (na literatura ciéfita existem prece-
dentes do uso de quase-probabilidades, como sen&e6ego 5.3, e, inclusive, & artigos de
divulgago cienifica aceitando este tema como uma gae&m aberto na eststica). O dito
modelo foi contrastado com curvas experimentais da magnatizabtidas num magréahetro
SQUID?, que disponibiliza o CBPF. Igualmente, surgem &witlas de que estas distribbis
causam a queda amala da magnetizag a baixas temperaturas. Esse modelo constitui uma
aproxima@o adequada para as curvas experimentais da mag@etizalp Hamiltoniano se
consideram os termos de Oguchi, assim como a contéibudg campo cristalino com simetria
clbica.

No Cap. 6 sedm as conclu®es e perspectivas referentes a esta tese. Adicionalmente se
apresentam quatro apdices. No Apndice A, fazemos um resumo do feneno de magne-
toresiséncia, assim como das manganitas com estrutura cristalina tipo pirocloro. &holisp
B, realiza-se um resumo histco de alguns avancos de conceitos-chave naiEstat como
entropia e otimize@o da entropia. Algumas das principais entropias, usadas e/ou aceitas na
literatura cieriffica, 980 mostradas; bem como resumos de destacadas teorias, como a super-
estatstica de C. Beck e E. G. D. Cohen [12]. No &mqlice C, discutem-se algun@ptcos
maten@ticos da me&nica estastica rao-extensiva, por exemplo, g@produto. Tambm se

véem algumasdrmulas de fun@es deformadas, no contexto de a teoria desenvolvida por G.

2Superconducting Quantum Interference Device, ou seja, Dispositivo Supercondutor dedntéafénéntica.
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Kaniadakis [13]. Do mesmo modo se discutem pass conseiencias das matrize§'s. Fi-
nalmente, no agndice D encontram-seépias dos trabalhos (1 publicado e outro submetido)

derivados desta tese.



Capitulo 2

Manganitas

2.1 Introducao a Fisica das Manganitas

Os oxidos de mangas, mais conhecidos como manganités) materiais que, atual-
mente, esto sendo intensamente pesquisados por uma grande parte da comunidade de
Matéria Condensada. O interesse espe@al & manganitas perovskitas capnnfiula geral
R1_xMyMnQOs, na qualR representa um metal terra rara, trivalentéyl eéonstitui um metal
alcalino-terroso, bivalente, podendo €& Sr, Ba ou Pb (a formula geral anterior se usa
guando tivermos dopagem de buracos életos. Como exemplo, temosLaMnQOs, com-
posto pai das manganitas, o qual tem dopagem xield® e 100% deMn3t. A dopagem de
calcio, La;_yCaMnOs, produz o aparecimento densMn*t. Ou sejax est associado aos
cations bivalentes. No entanto, se fizermos uma dopagendmikst se usad RyM;_,yMnOs.
Como exemplo, temo8aMnQ;, que tem dopagem nulka= 0 e 100% deMn*t. A dopagem
de lannio, LaxCa,_yMnQ;s, produz o aparecimento densMn3*. Ou sejax agora est as-

sociado aosations trivalentes. Uma notag alternativa, para afmula geral, com dopagem

1B. Vengaliset al. argumentam que se pode realizar uma dopagendele&r sobre €. aMnO3, usando ations
tetravalentexomoCe Sne outros [14]. Com isto quer se viabilizar a cons&agle estruturas tipo diodos
p—Lay/3Cay/3M n03/n —Lay/3Ce;3MN0s, 0s quais &0 promissores na spidtrica.
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de buracosé Rl_xManifonﬁOg). A fisica das manganit@&smuito rica, do mesmo modo

gue complexa, devidas interades ektron-rede e étron-eétron, assim coma vakncia mista
dosions deMn: Mn®" e Mn**. Estas caractesticas permitem que as propriedades estru-
turais, magaticas e de transporte estejam intrinsecamente relacionadas umas com as outras.
Uma outra caractestica, importante eao usual, destes materi@sque eles apresentam val-

ores negativos muito grandes de magneto@sisd, chamada de Magnetoresigtia Colossal,

MRC? [16], na vizinhanca de uma tranig metal-isolante para certas compdsi Aem da

MRC, as manganitas possuem fasesatieis com uma banda de condogcom spin polar-

izado, comportamento seminaéito. Estelltimo fato & promissor para potenciais aplicas

tecnobgicas.

Historicamente, as manganitas perovskltag yMyMnOsz (M = Ca, Sr,Ba) foram estu-
dadas pela primeira vez nos anos 50. Por seus trabalhos experimentais, usando amostras poli-
cristalinas, destacam-se G. H. Jonker e J. H. Van Santen, E. O. Wollan e W. C. Koehler [17, 18].
No campo térico relevantes foram as pesquisas de C. Zener, P. W. Anderson e H. Hasegawa,
assim como de P. G. de Gennes [19, 20, 21]. Esli&mos pesquisadores desenvolveram o
modelo de dupla troca, para explicar os estados Isolante Antiferrc@tiege Meélico Ferro-
magréetico, em certas concenti@s dex. No entanto, somente a partir de meados@&tzada dos
70 as pesquisas nas manganitas comecaram a proliferar, com a descoberta da MRC. Em 1994,
S. Jinet al, usando o p@metroMR = (R(O) — R(H)) /R(H), reportaram valores de magne-

toresiséncia de 127 000%, a 77 K (esse trabalho, assim como outros, relaci@sgolaseiras

2E. Dagotto, no sedltimo livro [15], argumenta que as nanoestrutura@sto corago da MRC. Esta re-
feréncia, tambm, estuda compostos nos quais nanoestruturas simi@oeBm sido completamente entendidas,
por exemplo, supercondutores de alta temperatura e semicondutores basekdos em
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publica@es dando a conhecer a MRC, podem ser encontrados nangite[16]). No entanto,
expressado com o ganetro alternativanr = (R(o) — R(H)> / R), @ magnetoresiéhciaé
aproximadamente 99%. Em 1995, Xiorgal., estudando filmes finos d¥dy 7Srh.3MnOs,
notificaram valores de $@ [22]. A seguir, elaboramos um resumo de algumas propriedades
relevantes das manganitas [23]: a estrutura cristalina das manganitas se asagraeskita
cUbica. Estas perovskitagsoxidos mistos com estequiometddO;. A perovskita @bica

ideal possui umadrmula por €lulg® unitaria (5atomos). Uma caractetica destes materiais
consiste na grande variedade de subsfisggue aceita sua estrutura cristalinait® é pode

ser ocupado por quase 25 elementosmicos, e o ®io B, por quase 50 (ainda, nem todas as
perovskitas o 6xidos. OF,Cl, ou Br tamkem podem ocupar dt® do O na estrutura [24]).

A Fig. 2.1 mostra a estrutura perovskiizbeca ideal. Com respeito &9, 0 cation A apresenta

/(;K Terra rara ou
L A0OD .
: ‘\\"-E)/ D [ ) alcalino-terroso

O e Bil21/21/21 Mn

O O@121/2)
(1/2 0 1/2)
(1/2 1/2 0)

Figura 2.1: Estrutura PerovskitaiBica.

uma coordenaip dodecadrica, enquanto cationB uma coordenadip oct&drica. Nessa estru-

tura, os ationsB se encontram rodeados darions de€D, formando octaedros regulariB©g,

30u cela unifria, segundo a recomendacda Sociedade Brasileira de Cristalografia.
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de tal maneira que angulo de ligagoB—- O — B & 18F. A Fig. 2.2 mostra que o desvio do
angulo de ligagoB — O — B, para o caso diin, resulta numa inclinagp dos octaedros, assim
COMO numa menor superpodaentre os orbitais. Este fato provoca que o sistema perca suas

caracteisticas mdilicas. Os compostdsB0;3, abaixo de uma dada temperatugamttransiges

Mn-O-Mn ~180 ° Mn-0-Mn< 180"

Figura 2.2: A mudanca dangulo de ligagoMn— O — Mn produz a inclinago dos octaedros
MnQg, € consefjentemente uma menor superpasientre os orbitais.

estruturais que reduzem sua simetria. Em geral, as perovaiB@s apresentam &s tipos de

distorg@des fundamentais [24, 25]:

1. Deslocamentos dosations das suas posies de equibrio;

2. Distorgao dos octaedroBOg devido, por exemploa presenca de ufon Jahn-Teller,
como oMn*3, Isto se deve ao efeito Jahn-Tefieo qual pode ser &stico ou difmico.
O efeito Jahn-Teller eatico acontece quando a distaocfor grande, e afeta permanente-

mente a geometria molecular. No efeito Jahn-Telleadtico as distoi@es, geralmente,

4Em homenagem a Emil Jahn e Edward Teller pelo teorema de 1937 [26]: “Qualquer sistema mofasular n
linear num estado elénico degenerado seinstivel, e distorcer para um sistema de menor simetria € menor
energia, com a conségnte remogo da degeneredncia”.
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sa0 pequenas. Duas posss distor@es &0 associadas ao efeito Jahn-Tell@g:€ uma
distor@o ortorbmbica eQs, tetragonal. A mudanca das @istias das ligdiesMn— O

consta como o principal resultado das ditas digtesg

3. Giro cooperativo dos octaedrB€), por consegiéncia de um tamanho reduzido dation
A. A rota@o dos octaedroBOg se conhece como rotag GdFeQ;, e produz o grupo

espaciaPnma

Na forma@o da perovskita, um requisito indispéxsl & que tanto o aion A comoB
apresentem as coordeidag g mencionadas. Na@xidos, isto estabelece limites inferiores para
0s raios dos ationsA (0,90 A) e B (0,51 ,&). Assim se pode definir um pametro, o qual
governe a cristalografia das manganitas. Em 1926, o grupo de V. M. Goldschmidt expressou as

suas observégs experimentais na famogarhula do fator de tolé@nciat [23]:

o 1ratro
V2rs+ro’

2.1)

ondera, rg €ro Sao 0s raiosénicos dos respectivos elementbs: 1 corresponde a uma perfeita
estrutura Gbica de empacotamentoaximo. Comt # 1, a baixa temperatura, as manganitas
apresentam uma simetria rondavica (com grupo espaci@@d), ou talvez ortordmbica (com
grupo espaciab$, ).

No que diz respeita estrutura elebnica, temos que para um metal de traasi&l isolado,
cinco estados orbitais degeneradofeslispoiveis para os @ltrons 8 coml = 2. A presenca
de um octaedro d® remove esta degeneréscia. Os cinco orbitaid sao desdobrados em
dois grupos degenerados: os orbitags triplamente degeneradod,y, dy, € d,x) € os orbitais

&g, duplamente degeneradage( 2 € d2_2). Mas na realidade temos queian deMn se
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encontra num campo cristalino, o qual remove a deger@mecdos orbitaisyg e eg. Os
eletronstog possuem um cater localizado e os@lronsgy, caiater itinerante. Aps a explicago
do ferbmeno de dupla troca, isto fiéaclaro. Os fveis energticos dos orbitais dMn®+ sio
mostrados na Fig. 2.3. Para msis deMn®" e Mn*t, as correla@es abmicas garantem um
alinhamento paralelo dos spin$; fiegra de Hund. ®In3t apresenta a configurag eletbnica

3d4, t% eg comS= 2. De acordaa regra de Hund, estétion poderia ter o quarto &ton

37

29- Mas pelo fato de a energia de troca ser ao redor de

antiparalelo, aos outrosés eétronst

2,5 eV, sendo este valor maior que o desdobramento de campo crigtalirio5 eV, o quarto

37

51 no orbitaley 5. O Mn** apresenta &, t;]

eletron se alinha paralelamente aostenst

tendoS= 3/2.

3z2-p2

ion livre

a)

Figura 2.3: Nveis energticos para don Mn3t: a) o caso ddon livre; b) na presenca de um
octaedro d€®; e c) na presenca de um campo cristalino tetragonal.

Existe uma &rie de teorias procurando explicar as propriedaggsat das manganitas.

Em seguida, faremos um resumo das mais conhecidas: o modelo original de dupla troca, o

5Na cobaltita de ladinioLaCoQ;, 0 Ca®* tem seus seis &lrons & no orbitaltg’g’m.
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modelo atual de dupla troca, o modelo ddgoons, e 0 modelo de localiZeg de Anderson
(na poxima se@o, apresentaremos o modelo dominante na literatura, ou sejaangocda

separago de fases). Comecaremos com uma intradugo modelo original de dupla troca.

DUPLA TROCA
Mt 07 MmAt
Mt 0F MmA

(a)

t
b 29 % 3&

Figura 2.4: Diagrama da dupla troca. (a) mostra a troca de es@iossMn*t por Mn*3 e
viceversa. (b) exibe o salto daadion no orbitaky, doMn3t, para o orbitaky, vazio, doM n3t.

Neste modelo temos que as propriedades @técas 80 dominadas pelas intefss de troca
(curto alcance) entre os spins Mm®. Tais propriedadesis relevantes entre dois spinsie
separados por u@tomo deO, e 20 controladas pela superpdgicentre orbitaisl do Mn, e
orbitais p do O. Um caso interessante constitui o Me’* — O — Mn*t, no qual osions de
Mn podem trocar sua V@ahcia, atra@s de um salto do &lroney do Mn3t sobre o orbitab do
O e, simultaneamente, um outro salto de ugtreh doO para o orbitaky, vazio, doMn**.

A Fig. 2.4 exibe estes dois saltos sinduleos. Este mecanismo, chamado de dupla troca, foi

6A teoria de E. L. Nagae@ completamente diferente. Segundo este cientista os portadores defoacga s
buracos na bandado oxiggnio [27].



Cap. 2: Manganitas 15

proposto pela primeira vez em 1951 por C. Zener [19], e garante uma forte audiag ferro-
magretica. Posteriormente, em 1955, P. W. Anderson e H. Hasegawa melhoraraaiaasial

C. Zener, introduzindo a probabilidade de étedney ser transferido ddin3t para o vizinho

Mn*+ [20]. Assim, temos adrmula da mobilidade eldinica: T = Tocog 6/2), ondeTy sim-

boliza a integral de transf@ncia, €9 representa @ngulo entre os spins doféions localizados

tog. Nota-se qué = 0 corresponde a um arranjo ferrométino, sendo neste caso a mobilidade
elettbnica naxima. Em outras palavras, a probabilidade dos saltoxima emd = 0. Ob&m-

se, portanto, um comportamento @l&to ferromag@tico. Por outro lado§ = n corresponde

a um arranjo antiferromag@tico, neste caso a mobilidade dostedns de condi@pey se anula.

Ou seja, temos um comportamento isolante antiferro@izgm O modelo gantico alogo a

essa viao semidssica foi apresentado em 1972, por K. Kubo e N. Ohata [28]. A corapetic
entre o ferromagnetismo dupla troca e o antiferromagnetismo supertroca —anteetroca
indireta, na qual a sepai@g entre o$onsé maior que, por exemplo, a dupla troca — origina
os complexos diagramas de fases ni@igos. Um diagrama de fases Bo, ,CayMnOs; se@a
mostrado na Fig. 2.8. Este modelo de dupla troca tem sido empregado para tentar explicar o
fendbmeno de magnetoredisicia colossal (p@m, A. S. Alexandrov e A. M. Bratkovsky afir-
mam que alguns materiais — como manganitas pirocloro e@ggsrde cromo — apresentam

a MRC, mas o a dupla troca [29]). Por exemplo, J. Furukawa, usando a dupla troca, tem
mostrado que existe uma refagentre resistividade, e magnetizago,M, com pequenos valo-

res deM /Msgt [30]:

P M
—=1-C
Po (Msat

)2, (2.2)

po € a resistividade sem a apliéx do campo maggtico, C € uma constante Mgy € a
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magnetizago de saturap.

Na literatura cierifica, existem os chamados modelos modernos de dupla troca. O signifi-
cado original do termo ‘dupla troca’ tem sido, de certa maneira, desvirtuado, porquanto muitos
trabalhos cienficos rio consideram os graus de liberdadedj@ qual exerce a lig&p entre
osions deMn; e somente consideram HamiltonianosMa, os quais podem produzir fases
ferromagieticas. Modelos similares que taarh desconsideram@ igualmente 8o chamados
de dupla troca. Na literatura das manganitas, geralmente se menciona este modelo como um
Unico saltodo ektrongy do Mn*3 para oMn™ com o extraordiario fato de que o étron
“memoriza” quale seu valor de spin. A transtsrcia do edtroney, desde dMn3t para oMn**
por dupla trocag o mecanismoadsico da condutividade &fica. Naquelas manganitas com
forte dupla troca, os étronseg se encomtram na fase ferrométjoa, sendox ~ 1/3. No
entanto, sabe-se que o modelo de dupla troca se revela incompleto, para explicar o complexo
comportamento que apresentanbagos de manga@s. Nao obstante este fato, A. Satou e M.
Yamanaka conseguiram mostrar que o estado fundamental de manganitas, usando o modelo de
dupla troca em simulégs computacionais, exibe espontaneamente uma auto-semelhanca, ou

seja, uma forma fractal. Especificamente eles encontraram o conjunto de Cantor [31].

O modelo de plarons constitui um outro modelo muito estudado. O grupo de C. S.
Fadley e N. Mannella argumenta ter encontrado@wiias da exiéhcia de plarons, na&rie
La; xSiMnOs comx = 0,3 ex = 0,4 [32]. Este grupo de pesquisadores manifesta que obser-
varam uma mudanca, forte e reviees, da estrutura eldinica ao ultrapassar a temperatura de
Curie, Tc. A localizago da carga e um a&scimo do momento magtico doMn, bem como

distor@@es Jahn-Teller, seriam e@idcias da formapo dos chamado®farons Jahn-Teller. Este
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fendbmenosomente@parece quando a amostra for aquecida acinTg dainda mais, asseveram

gue seus resultados @stem concor@ncia com um ceario de separap de fases. Contudo, se-
gundo a linha de pensamento de outros pesquisadores, o fato dos maatetos teom plarons

serem walidos para altas temperaturas, fora do intervalo de temperaturas em que acontece o
fendbmeno de magnetoressicia colossal [33], limita grandemente os ditos modelos. Inclusive,

0s complexos e pequenos cluster com f&degfases com ordenamento de cargas, e misturas
dos tipos antiferromagaticosC e E no estado isolante) ao poderiam ser interpretados como

um gas de plarons.

E por fim, temos o0 modelo de localiZzag de Anderson [34], o qual foi usado para ex-
plicar o estado isolante acima dig. No entanto, a enorme desordem, neagagara obter a
localizag@o nas densidades importantesim obsiculo para o sucesso da teoria. Inclusive, este
modelo r@o considera competo de fases, mecanismo aparentemente nacegmra explicar
a MRC. Ainda assim, com fins ilustrativos, podemos mencionar que o modelo de Anderson
surgiu em 1961 para estudar uma impureza raiga imersa num hospedeiro rakto [34].

Cinco anos depois, J. R. Schrieffer e P. A. Wolff mostraram que o Hamiltoniano de Kondo po-
dia ser derivado do modelo de Anderson dentro de um limite apropriado [35] (o chamado efeito
Kondo, que pode ser considerado como a blindagem do momente@titagta impureza pelos
eletrons de cond@p, surge da compedio entre a hibridizap impureza-metal e a repats
colombiana). Umatima refeéncia, a respeito do modelo criado por P. W. Anderson, constitui

a tese de doutorado de A. M. J. Chaves Neto [36].
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2.2 Cerario de Separa@o de Fases

Na conjuntura atual das pesquisas, oatgnde separdp de fases para explicar o com-
plexo comportamento dosxidos de mangas predomina na literatura cidfita. Existem
dlzias de experimentos apoiando esteacien(usando é&cnicas de microscopia eléfica,
transporte, ress@mcia magatica nuclear, difraé@o de @utrons, difrago de raios X com luz
sincroton etc. [15]). €m-se observado algumas misturas das seguintes faseaticenet
isolante (elefbnicas); ferromaggtica, antiferromaggtica e paramagtica (mageticas). Adi-
cionalmente seém reportado os respectivos ordenamentos de cargas e orbital. Entretanto,
alguns pesquisadores, como E. Dagotfm sautelosos enquanto ao sucesso definitivo deste
cerario, e sugerem mais investiges a respeito [33]. Essa pRntia se deve ao fato de que
atualmente @o se conhecem todas as cardst@as lasicas da separag de fase, por exem-
plo, o comportamento damico. Neste sentido, existeranas verdes a respeito de qual seja a
origem desta separag de fases. Assim, por exemplo, temos: a) separde fases induzida por
desordem [39], quer dizer, num processo percolativo concomitante; b) induzida por dé&ormag
[40]; e c) devidoa coexiséncia de novas fases termadglmicas. Estéltima ver&o emprega o

modelo fenomendlgico de Ginzburg-Landau [41].

O Las/g_yPryCag/;gMnOs & considerado um material potipo para o estudo da sepaaag
de fases. Pam= 0, temosLas;gCag/sMnO3, 0 qual tem um estado n&ico ferromagetico
a baixa temperatura. Paya= 5/8, temos oPr5/gCas/sMnOs, 0 qual apresenta um estado

isolante com ordenamento de cargas. Uma caiiatiter, muito pesquisada, que apresentam

’A competigo e coexisincia de fases se apresenta, tampnos cupratos supercondutores [37]. J. M. Tran-
guadeet al. mostraram eviéncias da compefp entre uma fase supercondutora e um mistura de ordenamento de
cargas-tirasgharge-stripeemLa; g_xNdy 4SKCUO, [38].
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os oxidos de mangdsé a natureza tipo vidro de spin [42]. Caratdicas tpicas destes sis-
temas &€m sido encontrados nas manganitas com separde fases [43] (pém, R. Mathieu

et al. reportaram, no monocrist&8luy sBagsMnO3 [44], um estado vidro de spin com orde-
namento orbital, mas sem sep&age fases). F. Rivadulla, M. Adpez-Quintela e J. Rivas
estudaram a cémica(Lap 25N dy 75)0.7Ca0.3MnOs [45]. De acordo com esses pesquisadores,
a origem da frustrap magetica, bem como o comportamento vidro de spin na separde
fases,é mais complexo do que uma simples comg@etientre a dupla troca ferromagita

e a supertroca antiferromagfica. Acreditam que o acoplamento de um conjunto de clusters
magreticos interagentes seja suficiente para explicar o comportamento vidro de spind®. S
Freitaset al. tamkem atribuem este comportameritontera@o dos cluster dentro do estado
de fase separada [46]. Ainda, D. N. H. Nathal. — a partir de medidas de suscetibilidade
ac, dependentes da fiig&ncia — €m encontrado que desordem e frusicagag@tica podem
acontecer na fase ferromagita doNdy 7Srp3MnO3 [47]. A magnetoresigéincia colossal se
interpreta como o resultado da compatientre fases cristalinas com diferentes ordenamentos
eletdnico, magetico e estrutural. Essa compétigpode ser o suficientemente forte para causar
asepara@o de fases entre os estados ferron&mo-meélico e isolante com ordenamento de
cargas (parm, existem diagramas de fases nos quais se observam fases complexas com uma

coexiséncia de clusters nos mencionados estados).

No referente ao cémio de separd@p de fases, existem dois modelos: 1)aen de
separago de fases eldinica, e 2) ceario de separdp de fases devida influéncia da des-
ordem na trans#po metal-isolante. A respeito do primeiro modelo, existem traballioE os

mostrando a exiéhcia de uma sepai@g de fases, entre régis ricas e pobres no coato de
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portadores de carga, ou seja, com diferentes densidaddémalaty. Por exemplo, neste con-
texto, A. Moreo, S. Yunoki e E. Dagotto estudaram o modelo de um orbital, assim como no
modelo de dois orbitais [48]. Oatculo da densidade eléfricaeg, em fun@o do potencial

guimico, resulta em descontinuidades na densidadeéale& para alguns valores do potencial

Sem Desordem
Desordem Metal Isolante

Qp0p0000H Q)
2902

(5] ou

N/

izt
i&‘(% Separacao do Fase

Figura 2.5: Esquema da sepdtagle fases num processo percolativoaftéo modificado de
[49], p. 138. Ler texto abaixo.

guimico. Este fato se interpreta como a edugtia de estados fundamentai@rhomo@neos,
separados em rdggs com diferentes densidades de carga (no entantogmammkiste um outro
cerario de separap de fases, no qual as densidades @hatas &o iguais [50]). No que diz
respeito ao segundo modelo, a Fig. 8.8ustrativa. Vemos que, numa trarésicde primeira
ordem, na auncia de desordem, segundo E. Dagotto [49], p. 137, o sistemeoesdtiso(sic)

e rao sabe se ser na&ico ou isolante. P@m, quando a desordem for dominante, formam-se
finos clusters das duas fases. Na parte inferior da Fig. 2.5, notamos que a camgasigluas
fases, na pré&ncia de desordem, resulta em clusters maiores com igual densidade. Uehara e S.
W. Cheong verificaram experimentalmente a coéxisia de cluster malicos e clusters com

ordenamento de cargas [51]. O valor do campo ratigo aplicado determina o tamanho e a
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estrutura dos mencionados clusters. Nestamena transigo metal-isolante e MRC associada
acontecem num processo percolativo, concomitante, dosdmyferromagaticos medlicos.

A explicagio do efeito de MRC se baseia sobre trabess;de primeira ordem, as quais sepa-
ram fases mélicas e isolantes na a&rcia de desordem. Este atar de primeira ordem da
transi@oé causada pelos diferentes ordenamentos atags, assim como de cargas das fases

em competigo.

Na situa@o atual das manganitas, existem évicias de que a sepagacde fases constitui
um processo intnsecoa fisica desteéxidos. Defeitos inerentes ao processo de fabéicatas
amostras, tais como variags no contiedo deO, assim como maclado (twinning), poderiam
estar por tas deste fedmeno de separag de fases microépicas. E neste cano, talvez seja
conveniente descrever o modelo que considera a MRC como uma singularidade Griffiths. S.
Salamonet al. argumentam que uma tranda magetica ca origema MRC. Esta trans#&o
pode ser considerada algum tipo de percadagnas estas @&las €m que ser vistas no contexto
da fase de Griffiths [52]. Esta fageum ferdmeno peculiar dos sistemas desordenados, nos
guais acontecem interdgs aledirias. Na me&nica estastica chssica, as singularidades Grif-
fiths 4o consideradas singularidades essenciais, e assirém efeito sobre as propriedades
esfhticas do sistema. S. Salamon usou-as na explicde aspectos amalos de susceptibili-

dade e calor esp#izo no monocristalLag 7Cag 3sMnOs.

Finalmente, de acordo a E. Dagotto [334 tnabalhos cieificos que fornecem indios
de que existem dois tipos de MRC, em diferentes intervalos de temperaturas. A respeito
deste tema, muito interessarétea publicago de H. Aliagaet al, em que teoricamente,

usando simula@es Monte Carlo, estudaram manganitas com 1/2. O grupo manifesta
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gue $o fortes as eviehcias de que existe,é&th da MRC standard pxima aTc, uma outra
MRC a baixas temperaturas. Taemb se destacam os trabalhos de Y. Toketral. com
(Ndi_ySMy)05S15Mn0;3 [53], e de J. A. Fernandez-Baeaal comPrg70Cag30Mn0Os. Este
altimo grupo de pesquisadores usouéanica de difrago de @utrons, com espalhamento
inelastico, para mostrar o cGer descombuo da transi@o metal-isolante induzida por um
campo externo [54]. Argumentam que 0 processo de pedoEgnsuficiente para explicar

a transi@o metal-isolante e deveria se considerar uma transf@orde primeira ordem.
2.3 Ordenamento de Cargas

O ordenamento de cargéasconhecido desde 1939, quando E. J. W. Verwey descreveu,
na ferritaFe3O4 (estrutura espiio), a transigo do estado com ordenamento de cargas para o
estado desordenado [55]. O investigador assumiu quatmssFe?t e Fe3t esfio ordenados

alternadamente. Na literatura, a dita trahsige conhece como a trar&g\Verwey.

Em algunsbxidos de metais de tran8ig, este ordenamento taérb tem sido reportado,
mas nas manganitéxjue tem chamado a at@wgdos pesquisadores. O ordenamento de cargas
nas manganitas foi observado pela primeira vez em 1955, por E. O. Wollan e W. C. Koehler,
guem usaram difré@p de @utrons nd.a;_yCaMnOz com 0< x < 1 [18]. Ha poucos anos, em
1989, o dito ordenamento de cargas témifoi estudado por Z. Jiradt al. Usaram difrago de
néutrons nd”r; _yCakMnO3; com 0< x < 1 [56].

Segundo Y. Tomiokat al. [57], o ordenamento de cargas nas manganitas se aeve
intera@o colombiana, a qual prevalece sobre a energigticen No entanto, tan@mn existem

evidencias da inflancia da interago ektron-Bnon. A explicago do ordenamento de cargas
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aindaé um problema em aberto. De acordo a S. Mori, C. H. Chen e S. W. Cheong, o es-
tado isolante antiferromagtico apresenta tirastfipe9 de cargas eéticas [58]. Pesquisando
o0 sistema.a;_yCaMnOg, x=1/2, 2/3, 3/4 e 4/5, descobriram pares de tiras de octaedros

Mn3*+Og separados por tiras de octaedkds* Og.

Daremos um exemplo dadico com oLagsCaysMnO3; em queé possvel obter um or-

denamento de cargas ®n3* e doMn**, abaixo da temperatura de ordenamefi; (em

Isolante "

-
Ny

Figura 2.6: Esquema exibindo como o ordenamento de cargas afeta o tamanho dos octaedros
MnOg no compostd.ag sCagsMnOs.

consedjéncia se tem um ordenamento cristalino com duas classes de octisleddg)ls Existe

uma transigo de fase acima deyc. Essa trans#o de fase se conhece como Cristazade

Wigner ou a Transio Verweij. O diagrama datico da Fig. 2.6 mostra que acima Tg: 0s
tamanhos dos octaediygOg SA0 iguais, tendo 0 mang@suma valencia proeaio deMn3°+,

Abaixo deToc, 0 ektron extra ddMn®t se ordena sobi@ns deMn alternadamente (formando

um arranjo tipo sal-gema). Os octaedros maiores correspondévim3ioe os pequenos ao

Mn**t. De acordo a C. N. R. Raet al. [59], 0 Ndy 5510 5MNnO3 e 0Prg¢Cag4MnOs, tamkem,
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La,Ca,MnO,

Figura 2.7: Ordenamentos orbital e de cargas paaa \CaMnOs;, com diferentes
concentrades. Grculos brancos representanMn®*t e drculos pretos, Mn3*t. Os bbulos
representam os@&ronsey do Mn3+.

podem ser considerados materiais representativos das manganitas no estudo do ordenamento de
cargas. Este ordenamento causa nas manganitas uma extieamgi@ma de propriedades como
sensibilidade: ao raio édio dnicd® dos @tionsA, a preséo, aos camposé&tico e magatico,
assim comas substituiges gimicas e isaipicas.

Por outro lado, algumas manganitas exibem um ordenamento dos oghit@isnhece-se
como ordenamento orbital. Atribui-se este ordenamento ais$orto acoplamento doétlon
com o ©non Jahn-Teller. Deve-se mencionar que o dito ordenamento pode favorecer, ou des-
favorecer, a dupla troca assim como a intamde super troca de uma maneira dependente da
direcdo do orbital. A Fig. 2.7 mostra o ordenamento de cargas, do mesmo modo que 0 or-
denamento orbital, para &rée La; xCakMnOz comx =0, 1/2 e 2/3. O trabalho de J. van

den Brink, G. Khaliullin e D. Khomskii [60] constitui um excelente artigo de r@videdicado,

8Usando este pametro, < rp >, pode-se elaborar uma outra el: o grau de desordem ditis A:
02=<r3>—<ra>2
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exclusivamente, ao ordenamento orbital nas manganitas.
2.4 Pri_,CaMnO;

Na Fig. 2.8 vemos que este composto pata0,3— 0,5 apresenta uma trangig de uma
fase Isolante Paramagtica P1) para uma fase Isolante com Ordenamento de Ca@fak)(a T
da ordem de 220 K. A propdip 1 : 1 devin™3 e Mnt* acontece ndpc ~ 230 K. A mudanca
para o estado com ordenamento de caggasompanhada por uma altéxagnos paametros
de rede(~ 0,6 — 2,4%). Abaixo deToc encontramos as fases isolante antiferrorétiga
(AF1), e isolante antiferroma@tica canted@AFI). Para 02 < x < 0,3 a baixas temperaturas

encontramos axotica fase isolante ferromag@tica ).

Na presenca de um campo matjoo externo, a baixas temperaturas, observa-se uma re-
pentina transi@o da faseAFl, com alta resistividade, para uma fase ferronatiga medlica
(FMM), a qual mostra uma forte mudanca da resistividade [61]. Tal mudanca pode atifgir 10
de acordas dopagens que sejam feitas [62]. Segundo A. M. Haghiri-Gosnet e J. P. Renard [23],
esta transigo metal-isolante se considera como um abrupto salto da resistividade sem singular-
idade na magnetizag, dependendo da temperatura, o qual seria uma ps@yalé& natureza
percolativa da dita transa@. Segundo Y. Tokura e Y. Tomioka, junto com esta trausige
primeira ordem acontecem fortes mudancas na&mpeiros de rede, bem como abs efeitos
de histerese [63]. Uma caradtdica noavel destes compost@sairreversibilidadeque ap-
resenta a fasEMM, ou seja, esta fase ainda se observasagiminar o campo mag@tico
externo. Mo é posével recuperar a fas@Fl. Como exemplo, temos Brg 7CagsMnO3.  Tal

sistemeeé interessante, pois o estado isolante meigekse pode converter em estadoatied
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Figura 2.8: Diagrama de fases derie Pr;_yCayMnOs;. Temperatura vs. Dopagem de Ca.
Interessantesa® as fases entre ®— 0,5. Neste intervalo, no Cap. 5, &axplicado um modelo
fenomenobgico, a partir da relaxap docut-off de Tsallis, p. 34.

devido a arios agentes externosé&at do campo magatico): campos élricos, altas presgs,
exposi@oa luz vidvel, ou raios X. Ver as reféncias contidas em M. Rat al. [65]. A série
(Pr,Ca) apresenta baixa largura de banda. A Fig. 2.9, tomada de R. Kajehatq66], exibe
este fato. Existe uma diferenca importante nas curvas de mag@aetiziependendo de se a
amostra for resfriada a campo zero ou com a apdicate um campo magtico externo. Este
caracteistica depende deavios fatores, entre eles o valor do campo nédigo aplicado. Por
exemplo, segundo M. Rast al. [65], no Prg 7Cap 3MnOs as duas curvas de magnetizagao

guase iénticas com campos magficos aplicados acima de®T.
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Figura 2.9: Diagrama de fases da mangaRita,AxMnQOs. A parte inferior do gafico mostra

a baixa largura de banda dari (Pr,Ca). F significa estado ferromagtico. A, C e G de-
notam os respectivos estados antiferrongétigns tipos A, C e G. CE representa um estado
antiferromag@tico com ordenamento de cargas, ver p. CfE;_x representa ordenamentos
carggorbital incomensiaveis. Acerca de sistemas incomeaseis ver [64].

2.5 Algumas Abordagens para as Manganitas a Partir de
Primeiros Principios

A diferenca dos modelos a serem apresentados em seguida, coao rate@ apresen-
tados, consiste em quasabordagens a partir de um Hamiltoniano de primeiros ipivg, o

gual coném todos os termos relevantes de intéoac
H = Kin +H Hund™H AFM +H el-fo 7 H el-el (2.3)
onde:
1. Kyin € o termo cigtico;
2. Hyyngrepresenta a interag de Hund;

3. H ppMm constitui a contribuigo antiferromaggtica;
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4. H g|.fo Manifesta a interd@p ebtron-HBnon; e
5. Hgl.g| € @ interago ektron-eétron.

Detalhes dos Hamiltonianos aparecem, explicitamente, num artigo daagumiklicado por
E.Dagotto e A. Moreo [49]. As abordagens par@xislos de manga@s surgem ao se considerar

algumas aproximages:

Gas de ebtrons Reém $ o termo cirgtico. E um modeloGtil na regio ferromagatica, na
qual a distorgio Jahn-Teller eatica rio aconteceA maneira de ilustrao, mostraremos
o dito termo cigtico. Comoé sabido os @ftronstyy téem caater localizado, p&m os
eletronsey podem se deslocar ati@s do orbital p do O. Este deslocamento elétrico

pode ser expresso na eqaacg

a 4t
Hein =~ ; by diiayodivo: (2.4)
idyy'o
d € vetor que conecta 0s spityg primeiros vizinhosigy e a amplitude de salto entre
os orbitaisy e Y. Osd’'s sdo os operadores da segunda quandiaag operador de

U

aniquilag@o,d;y, destbi um ektroneg no stio i. O operador de cri@p,d;, 4 yo!

provoca

0 surgimento de um étroneg no dtio i + &

Modelo de um Orbital Este modelo ilustra a MRC. Abandona os ternhbg|_¢y € H g|_g|-
Se adicionalmente desconsiderarmos os graus de liberdade orbitaisatemserodelo
de Kondo FM (ou modelo de dupla troca de um orbital [67, 68]). Este modelo tem o

Hamiltoniano:

H=-t 3 alae—hYysS+dhe Y S5, (2.5)

<ij>
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ondeJy & a constante do acoplamento de Hund entre@sogisey e tog; Jar € 0 acopla-
mento entre 0s spins primeiros vizinhgg t &€ a amplitude de saltd-.a(diT(,) € o operador
de aniquilago (cria@o) para os éltronsey no dtio i com spinc. S & o spin total dos
eletrons localizadogg. s = zamd@acaﬁdiyﬁ € o spin do dtroney, o representa as
matrizes de Pauli. @ltimo termo na Eq. (2.5) se deve a que@aMnQ; nao existem
eletronsey, se apresentando um ordenamento antiferrogiammtipoG. Para explicar
isto se leva em conta o termo de Heisenberg entre&isoak localizadoty. Eviden-

temente o ordenamento orbital (dostedbnsey) das manganitasao pode ser explicado

com este modelo.

Modelo J |y = » Este limite do acoplamento de Hund,y & posével sem perda da
interpreta@o fisica. Neste ceario, o spin do d@troney se alinha, perfeitamente, com
a dire@o do spirtyg, reduzindo o amero de graus de liberdade. Ver a publéade S.

Yunoki et al. [69].

Modelo Jahn-Teller Fotonico Esta aproxima&o despreza o termél g  Entretanto,
manem H yng finito. Ob#m-se um modelo com ativos graus de liberdade de spins.

O Hamiltoniancé dado por:

H 317 =Kkin +H Hund+H AFM +H el-fo- (2.6)

Para encontrar a solag doH j1 tém sido empregados &@odos nuraricos, como o

método de Monte Carlo e o@todo de Relax&p.

O surgimento de modelos aproximados, para o Hamiltoniano de primeiro3$ppos)c

deve-sea complexidade e dificuldade de considerar todos os termos. As condec&p
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tantas que o usuélabordaas manganitas somente a partir de modelos aproximados.
2.6 Perspectivas para as Aplicages das Manganitas

As multicamadas ma@ticas com manganitaérh potenciais aplicédgs na indstria de
spint®nica, devido a sua capacidade para injetar corrente de spin polarizado [70, 71]. A bica-
mada deFe304 e Lag 7Cap3MnO;3 € interessante devidis fascinantes propriedadegétecas
e magreticas do espilio e da perovskita. O efeito magnetamato das manganitas, tas,

pode ser usado na constaacde refrigeradores magticos [72].

Em se tratando do crescimento das amostras de manganitas, segundo A. M. Haghiri-Gosnet
e J. P. Renard [23],d0 existem muitas dificuldades a respeito de, por exemplo, cristalinidade,
efeitos de deformap sobre a anisotropia magfita, magnetoresishcia etc. Assim, alguns

objetivos que os cientistas astpriorizando go:

1. Construir instrumentos para a instria, tais como elementos de Sensores de Miam
de Acesso Aledtrio Magnetoresistivosdo Volateis , Sensores de Posicionamento, Po-
tencbmetros de Contacto Mimo e Bobmetros (esteéltimos €10 detectoresttmicos
nao-coerentes, nos quais a luz incidente origina mudancas na temperatura num material

absorvedor);

2. Estender o conhecimento daita destes materiais em geometrias como heteroestruturas

artificiais, para as quais novas funcionalidades podem ser alcancadas. Trabalhos como o

9Neste sentido, dry etching- em tecnologia de semicondutores, um processo que empregaioaoaica,
atraves de um gs ionizado, na rem@g de pordes desprotegidas na camada de um dado mate&alm pro-
cedimento &cnico muito importante para a nanofabréagpois permite a transfancia donanopatterncom alta
anisotropia, seletividade e uniformidade. Assirmamopatterré pouco danificado.



Cap. 2: Manganitas 31

de H. Yamadaet al. indicam um avanco nessa digeg[73].

Finalmente, as pesquisaar sido ampliadas a outr@xidos com MRC, como a man-
ganita multicamad&as xS 2xMn207 [74] — que consiste de bicamadas Me separadas
por camadasdo mageticas — e, tamém, SpbMoFeQ; [75]. Estalltima dupla perovskité@
instavel na presenca de umidade, precisa de uma temperatura de depgT ~ 90C°C.
Esta perovskita seria candidata no uso de instrumentos de tunelamento, ou seja, o tunelamento
de ektrons entre eletrodos ferromaggicos. Tambm se podem citar os pirocloros frustrados
geometricamente, tal comdd,M0,07 [76]. No entanto, 0 otimismo com respeito aos piro-
cloros e duplas perovskitas tem dimida. De acordo com A. M. Haghiri-Gosnet e J. P. Renard,
a frieLa; ,SKMnO3 € importante quando o processo de crescimento aejede controlar,
gracas a sua estabilidade, e t@&mbporque esse material pode ser facilmente nanopadronizado
(nanopatterned). Filtros de spins usando filmes finos com ésgap®deriam acrescentar sua
polariza@o de spin. No entanto, na conjuntura atual, as superestruturas artiiciaiersside-

rados 0s mais promissores materiais [73].

Este caftulo mostrou que as manganitas possuem Lamia ge caractésticas, as quaise
interessantes desde o ponto de vistaisiad kasica, assim como dasfca aplicada. Bo existe
um Gnico modelo térico capaz de explicar o compiesimo comportamento dest@sdos. Os
diversos graus de liberdade (spin, orbital, carga e rede) interagem de formatsiaergon-
duzindo para uma complexidade inseca aoéxidos de mangds. Assim sendo, a m&aica
estatstica rao-extensiva pode ser uma guia para o estudo destes materiais. No cap. 5 se estu-
dai a €riePr;_,CayMnO3; comx = 0,35— 0,50. Usaremos um modelo fenomebgico, no

qgual surgem as distribudes de quase-probabilidadaaextensivas. Mas antes disso, no Cap.
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3, apresentaremos 0 marc@tieo da Meé@nica Estdstica No-Extensiva, junto com alguns

resultados para sistemas matgoos composto8 + B, no Cap. 4.



Capitulo 3

Mecanica Estatistica Nao-Extensiva

A medanica estastica rio-extensiv& uma teoria que tem sido amplamente aprimorada
desde sua proposta inicial em 1988 [77], como resultado de sua @pliaativersos sistemas.
No momento, existem mais de 1500 trabalhos dieont a respeito desta teoria [6]. Essa quan-
tidade de publicaies sugere que esta teoria éstiata, baseada numa distribaado tipo lei de

potencia, seja capaz de ajudar a entender alguns domfamos admalos daifica estdstica.

3.1 Conceitos Bsicos da3?* versao da Me@&nica Estafstica
Nao-Extensiva

Em 1988, C. Tsallis, independentemeénteepostulou a entropia Havrda & Charvat -
Darbczy - Tsallis [77] com uma constante diferente, e num contexto diferente do apresentado
pelos primeiros cientistas que usaram este tipo de entropia. Assim, para um sistema discreto,

temos a entropiaém-extensiv%ls1 [78]:

: 3.1

1C. Tsallis em [10] referencia os trabalhos pioneiros que usaram esta entropia.
2q em$; denota um suindice, poem,q emp9 simboliza o0 expoente de uma patia.

33
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ondep & o operador matriz densidadaaextensivag o indice entopico ek uma constante.
Tr(p9) simboliza o traco dgp9. Maximizando-seS; com a considerd@p dos respectivos

vinculos de norma urétia e energia interngan-extensivail € o operador Hamiltoniano):

_ Tr(Hp9)

obttm-se a conhecida distribéig:
~ 1
_A-@a-gpH®

3.3
Z, (3.3)

Aqui deve ser salientado que mrdolo|...] ; representa o chamadat-off de Tsallis, ou seja,
a imposi@o de que:

i-(1-qpH, se %_(1—q)ﬁ e (3.4)

e _
[1 (1 q)ﬁ H]+ { O, se —(l—C])ﬁ/H <0
evidentemente, com esta corditigcse garante que as popuas sedo positivas. Na Eq. (3.3),

1 & o operador identidade Zg, a fun@o de partigo generalizada:
- N
zg=Te{[i- (- qpHIe) 35)

ondef’ &€ o paBmetro energtico (que embute o multiplicador de Lagrarje

B
P = T6om T (- aBUy (8

Comq = 1, caso extensivo, recupera-se a entropia de Boltzmann-Gidbara um sistema

composto de duas partds B, temos que a entropia total do sisteA& B €:

1-Trap)(p9)
qg-1

3Chamada, taném, de entropia Boltzmann-Gibbs-Shannon, ou entropia de von Neumann. VéndiégB.

Sie =Kk (3.7)
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Similarmente, as entropias dos subsisterdasp®stuladas como:

_ 1-Tra(p) _ 1-Trg(pd)
RARRR BT (3.8)
onde as matrizes parciai@sdefinidas como:
pa=Tra(p) € ps=Tra(p). (3.9)
Portanto, tamém, temos:
q q
PA= {Trs<p)} e pg= {TrA(p)} : (3.10)

Por outro lado, visto que alguns especialistas objetam o uso da Eq. (3.1), deve ser salien-

tado que no processo de maximizagla entropia se usa@rmula:

sendoN o nimero de estados discretos do sistema. Como resultado da magimizaentropia
se obém uma expred® parap; (elemento da matriz densidade). Mas ist@easiplicito no
modelo de matriz densidade apresentado por A. R. Plastino e A. Plastino [79]. Na literatura,
geralmente se usa a Eqg. (3.11), deixando de lado o formalismo de matriz densidade. Igualmente
se deve mencionar, tardim, que no raximo da entropiay, satisfaz as propriedades usuais de
positividade, equiprobabilidade, concavidade e irreversibilidade. No entaaosatisfaz a
propriedade de aditividade para um sistema composto [80].

A respeito da matriz densidage P. H. Chavanis e C. Sire argumentam em [81] que

distribuigdes do tipo da Eqg. (3.3), mas com aeis corinuas, 80 um tipo especial de

politropos estelares. Em astronomia, ositpopos representam uma classe de SiHS@S
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equa@es de estrutura estelar. Especificamente, as mencionadas diggs@igsolu@es esta-
cionarias da equap de Vlasov. As ditas distribudes foram introduzidas por H. C. Plummer
em 1911 [82] e A. S. Eddington em 1916 [83]. A. R. Plastino e A. Plastino,éambstudaram

0s poltropos estelares no contexto da i@eica estastica rao-extensiva [84]. Adicionalmente,
na refeéncia [8] se podem encontraanos escopos para a matriz densidade do tipo da Eq.

(3.3).

3.1.1 Pseudo-Aditividade

Dado um sistema composfo+ B, supondo a exiénhcia de indeperihcia estastica para os

subsistemas e B, ou seja:
pi=paopg ou  Trapg(p%) =Tra {pﬂ} Trg [Pg] : (3.12)
onde® & o produto tensorial, temos @rmula entopica de pseudo-aditividade :

=+ + %(1— S, (3.13)

ondeS;™® & a entropia do sistema compleiot B, §; e § sao as respectivas entropias dos
subsistemas e B. Mostraremos, rapidamente, como seéobta dita pseudo-aditividade. Da

Eg. (3.7) temos:
-1
= ST =1-Trag(pY) = 1oxy = 1-(x+1-D)(y+1-1),  (3.14)
onde introduzimos os pametros:

X=Tra [pﬁ] e y=Trg [pg] . (3.15)
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Realizando as operaes al@bricas da Eq. (3.14), obtemos a Eqg. (3.13). Tamiexiste uma

pseudo-aditividade para a seguinte entropia:

B o, 1-Tr(p9)
AR Ty PO} (3.10)

%‘ & a§; normalizada [85], proposta por A. K. Rajagopal e S. Abe. Esta entropia foi usada no
artigo publicado relativo a esta tese [91]. Assim sendo, a dita pseudo-aditividade se expressa

como:

o=+ K+ - DR 317)

De maneira a@loga, apresentamos @ fmula de pseudo-aditividade &g para sistemas, B e

C estatisticamente independentes:

$OC - R+ 1SS+ +FH) + p(1- PG (319

Para a entropi&y, esta brmulaé:

=R KK+ @ DA+ R+ KK + 5 0- ARKK). 319)

Neste contexto, indice entopicoq se interpreta como uma medida do grau de extensividade
do sistema. Umaésie de trabalhos ciefficos, referentea obten@o deq a partir de primeiros
principios —como a determinag deste p@ametro a partir das diimicas microsagpica e mesospica
— pode ser encontrada no artigo de rawif8] de C. Tsallis (C. Beck e E. G. D. Cohen mostraram
gue oindice entopicoq fornece uma medida das flutd@ss de temperatura num dado sistema
[12]: g=< B2 > / < B >2, < B > & o valor n&dio deB. A respeito deste pametro, que pode

ser diferente da temperatura, ver age8.2, no Agndice B. Contudo, os autores alegam que
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isto & valido para muitas estaticas, a&m da meanica estastica rao-extensiva. Seao acon-
tecem flutuages, recupera-se a nétca estastica de Boltzmann-Gibbs). A entropia to|
do sistema pode ser subextensiva, extensiva ou superextensiva, dependgndb ge= 1 ou

g < 1, respectivamente.

O aparecimento do faté&rna pseudo-aditividade tema de debate. Alguns pesquisadores
consideram-no relevante para as interpi@adsicas. No entanto, outros, como S. Abe, ob-
servam que sendo a pseudo-aditividade umadelde grandezas termodimicask nao deve
figurar na dita pseudo-aditividade [86]. De maneiralagaa constante de Boltzmann, a qual
nunca aparece em refags termodiamicas, sendo uma caraégtica intinseca da meémica

estatstica.

3.1.2 Defini@o de Temperatura

Na me@nica estastica rao-extensiva, temosavias definifes posiveis de temperatura. Vamos

analisar aqui &s destas definigs:

1. A primeira defini@o se origina do multiplicador de Lagranfe S. Abe, em 2005, con-
sidera este pametro como a temperatura do sistema [86]. A proposta de Sé/Ajoe
em sistemas fora do edjlitio, a entropia Havrda & Charvat - Omozy - Tsallis seja a
entropia termodiamica de Clausius, se o multiplicador de Lagrafiger o inverso da

temperatura (argumentos diferentes aos dados em 2001). Assim, temos:

1
_@_

No entanto, em 2001, R. Salazar e R. Toaatpnsideravam este @anetro como o de

T (3.20)

interesseisico [87];
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2. Uma segunda defirf de temperatura, devida a S. Addaal., em 2001, introduz a tem-
peratural *, usualmente chamada de temperatuisi¢&” [88]. Eles consideraram que

este paimetro seja de fato a temperatura do sistema:

.1 1-q 95t
T _@_Tﬁsl_[ﬂ . S‘*Hauq} . (3.21)

R. Toral mostrou que, para= 1, T* se converte na temperatufada estdstica de

Boltzmann-Gibbs [89]. Esse resultado se aplica a todas as defnde temperatura

desta subsép;

3. Finalmente, temos a defidig:
T=—"2 (3.22)

ondef’ foi definido na Eq. (3.6)3’ & um paametro auxiliar, normalmente usado na li-
teratura. Nesse sentido, nas simileg computacionais desta tese, usamos esta @efinic
de temperatura cok= kg, sendokg a constante de Boltzmann. O uso desta deimi¢
nao afeta em nada os resultados obtidos nesta tese. Na &olgs&g isto se mostiar
evidente. Por outro lado, uma refa;matenatica alternativa Eq. (3.6), supondo que o

parametro de Lagrange seja a temperaflia:

T =T [1—}—(1—(:051] +(1—q)Uq, (3.23)

ondeUg, a energia internado-extensiva g foi definida na Eq. (3.2).
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3.1.3 Valores Medios Quanticos NAo-Extensivos

Para um sistemadico, no formalismo da®3versio, o valor neédio €rmico de um obseavel,

representado pelo operadoré [3]:

<O>= (3.24)

ondep ja foi definida na Eq. (3.3). Da mesma maneira, seria natural definir os valéigan
para sistema compos®+ B. Assim para um obseavel de um sistema, o valor nedio,

associado a uma medida no subsistéiao espaco de Hilbert complefot+ B, €:

2 _ Tr(p90a)
< Op> Tr(pd) (3.25)
de maneira a@loga, temos para um obsamel de um sistemadicoB:
~ __ Tr(p%0g)
< OB >= W (326)

ondeOp e Og sa0 operadores que representam, respectivamente, abssrdos subsistemas

AeB, ou seja:
éA = OpAR® iB e éB = iA(X) OB, (3.27)

ondeda e Og sAo 0s operadores de cada ob&erl nos subespacos de Hilbels, e 15 sdo
operadores identidade em cada subespaco de Hilbert. Igualmente, terétisdo mdternativo,

a partir do conceito de traco parcial, nos subespacos de Hilbert dos subsistemas [91, 90]:

Tra(PAOA)
< Op>= —TA 2 (3.28)
TrA(pf\)
e
Tra(pdo
< Og>= Tre(pe8) (3.29)

Tr(pg)
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pﬁ epg foram definidas na Eq. (3.10§g € Oa SA0 operadores que representam 0s olaseis,
nos respectivos subespacos de Hilbert. A Eq. (3.25) deve equivalgr (3.28), visto que se
um operador representa a propriedade de um subsistema, &gizanm sistema composto deve

ser igual a sua Bdia no subsisterio2]:
< éA >EHC=< On >SEH e < (SB >EHC=< OB >SEH (3.30)

onde EHC e SEH significam, respectivamente, espaco de Hilbert completo e subespaco de

Hilbert.

A seguir, temos, como exemplo, agrhulas da magnetizag e da energia intern&o-
extensivas. Estes ganetros 8o escolhidos pelo fato de serem grandezas terrandaas que
podem ser verificadas experimentalmente. A magnét@pode ser medida, por exemplo, num
magnedmetro SQUID comercial como o que disponibiliza o CBPF (ver nota de eodap.
6). A respeito da energia interna, ainda que, usualmente, valores absolutos doatitetpar
nao possam ser determinados, usar@micas de calorimetria pos$svel medir variages de

energia interna num processo a volume constante.

Entio, a magnetiz&p rao-extensiva se define como:

M,

 <Uz> Tr(p%uz)
=== Tr(pa)m’ (3.31)

onde, representa o operador momento dipolar néigo ema massa do sistema, enquapto
€ o operador densidade da Eq. (3.3). O dito momento dipolar se define ggmg.J; ug, onde
g é o fator giromagetico, tami@m chamado de fator de Lamdl, € o operador de momento

angular, arbit@rio e adimensional, gg & o magneton de Bohug = 9,274x1024JT-1, no

40 conceito de trago parcial garante isto. A desconsi@erdessa nép causaria a indefirip das entropias
dos subsistemas.
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sistema internacionalggs = 9, 274x10~?*emu em unidades eletromagitas, eme 103JT1,
No caso de um sistema composgte- B, no espaco de Hilbert completo, temos @sfulas das

magnetizages para cada subsistema:

_ Tr(9ap%3) ps

AT T ma (832
e
Tr(gep") e
=——"—, 3.33
T (e me 859)

ondeJ; e J§ sdo os operadores de momento angular no espaco de Hilbert completo, ou seja,
Y= 7iolgeli=1a® g sendogfe #Eos operadores de momento angular nos respec-
tivos subespacos de Hilbert. Todos estes operadaceadimensionais. Nos ditos subespacos,

temos:

aq gz
Mo — TrA(gAPAq/A) HB (3.34)
Tra(pa)  Ma

q zz
Mg = M@, (3.35)
Tre(pg) M

Oa € g SA0 os ditos fatores de Laaghara cada subsisten‘pzf( e pg sao as matrizes definidas
na Eq. (3.10).
De igual maneira, definimos as energias interr@as-extensivas. No espaco de Hilbert

completo, temos:

_ Tr(p9Ha)

Up= Tr(p9) (3.36)
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. Tl'(quB)

R (3.37)

Ha e Hg sao os operadores hamiltonianos no espaco de Hilbert completo tnatisesido nos

subespacoA ou B. E, finalmente, nos subespacos de Hilbert, deveos ter:

Tra(PA )
Ua — TAPAZR) (3.38)
A Tra(pa)
e
q
Ug = MB‘?&B) (3.39)
Tre(pg)

sendosa e 7 0s operadores hamiltonianos nos respectivos subespacos de Hilbert.

3.1.4 Conedo entre a Entropia de Renyi e a Entropia Havrda & Char-
vat - Daroczy - Tsallis. Aditividade para Sistemas Compostos &b-
Extensivos

A entropia de Rnyi possui igual distribuéo de probabilidade da entropfiy. A sua

definicaoé:

(s el
K= kTq, (3.40)

para um sistemA+ B, comA e B estatisticamente independentes, temos:

K=K+ (3.41)

A entropia de Rnyi apresenta a seguinte rélagcom a entropia Havrda & Charvat - Dary -

Tsallis, &;:

ou (q—1)Sy+exp[—(q-1ST| =1, (3.42)
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“exp” representa a furdo exponencial. A partir da entropia deyi, E. K. Lenzi, R. S. Mendes

e L. R. da Silva constitam um formalismo termodamico [93].
3.2 Distribuicdes Escort

Um formalismo alternativo, na?3versao, para os valoresédios, Eq. (3.24), constitui o
uso das distribuides escort [94, 87]. Assim, o valoradio de um obseéawel O, representado

pelo operadoD, é:
<O >=Tr(OP), (3.43)

ondeP é a distribui@o escof de p [95], com orden:

P= 44
Tr(p9)’ (844
do mesmo modqp é a distribui@o escort d&, com ordemé:
pi
q
p= T (3.45)
Tr(Pa)
Para os valores @dios num sistema composie+ B, temos:
< Op>=Tra(Pa0h) e < Og >=Trg(Rs0B), (3.46)

ondeda e Ug sa0 0s operadores que representam olaseis em cada subsistema de Hilbert.

Pa e Ps s30 as matrizes parciais:

Pa=Trg(P) e PR=Tra(P). (3.47)

SEstas distribuiges foram criadas fora do contexto da égica estastica rao-extensiva.
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3.2.1 Entropia Escort

Em 1998, C. Tsallis, R. S. Mendes e A. R. Plastino sugeriram, como uma propostagésecund
[11], que, na constr@p de um formalismo termodamico, pode-se partir da chamada entropia
escort:

L 179
1-— {Tr(Pq)}

$58E2k q—1

: (3.48)

a qual se ol#m de&; por uma mudanca de vasieis empregando as distribdés escort.
Seguindo esta &la, para um sistema compogta- B, podemos postular as entropias dos sub-

sistemas como:

, (3.49)

as matrizes parciald, e B ja foram definidas na Eq. (3.47). Maximiza-se a Eq. (3.48), com a
considerago dos ¥nculos de norma urdtia, T(P) = 1, e energia internago-extensivalJq =

Tr(PH). A distribuicao de probabilidade obtida se representa pelo operador matriz densidade:

|
o

o 11~ (1—Z(lq)ﬁ’H]—qu7 (3.50)

senddZq a fungio de partigo:
ZEZTF{[i—(l—Q)l?H]iq“}, (3.51)

com o paametro ener@ticoﬁ_’:
p= d , (3.52)
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sendoﬁ_o usual paimetro de Lagrange.

Nos subespacos de Hilbert, as magnebeagfo-extensivasa definidas como:
_ 2 UB . 2 UB
Ma=Tra(gaPa_?5)— e Mg=Tre(gsPs 75)—, (3.53)
Ma mg
De igual maneira, definimos as energias internas:
Up = TFA(PA%) e Ug = TI’B(PB%). (3.54)

Ia, ZB, U, Ma, MB, A € 73 ja foram identificados na subsex3.1.3.

Neste cajiulo, delineamos os conceitoasicos da meémica estastica rao-extensiva. No
contexto desta teoria, no Cap. 4 forneceremos um novo procedimento, consistente com o con-

ceito de trago parcial, para calcular os valoré&siios de sistemas composts- B.



Capitulo 4

Resultados

O calculo das magnetizégs em manganitas exige alculo da magnetizép para sis-
temas compostos correlacionados B, pois oMn, nesses materiais, apresenténala mista,
ou sejaMn®t eMn**. Assim temos duas subredes métigas interagentes, com spiBs= 2
e s = 3/2, spins doMn®*" e Mn**, respectivamente. Encontramos um problema inesperado
nessesalculos: como calcular os valoregnios dos subsistemas? Contudo, ainda que, inicial-
mente, possam ser considerados os ditos valores de spins, apresentatenios andticos
para um sistema correlacionado de dois spjis frelo fato de osaculos serem muito daticos
e ilustrativos, ou seja, os estadosgticos destéltimo sistema podem ser representados num
espaco de Hilbert de dimeis 44, enquanto aqueles don®" e doMn*+ requerem um espaco
de Hilbert 2620. Assim sendo, na S&g 4.1 se mostrap aralises para o dito sistema correla-
cionado de dois sping/2, no que diz respeito a@lculo de valores &dios €rmicos, no espaco
de Hilbert completo, EHC, e os mesmadaulos nos subespacos de Hilbert, SEH. Igualmente

se apresenta uma nota sobre o uso das dist@ibgigscort na méaaica estastica rao-extensiva.

a7
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4.1 Calculo dos Valores Medios de um Sistema Composto
Nao-ExtensivoA+ B

Por motivos § mencionados, estudaremos o sistema composto correlacionado mais sim-
ples: um sistema de dois sping2l Todos os &lculos desta s@&p se derivam de um artigo
publicado no Physica A [91], no qual se usou a entropia normaligad#efinida na Eq. (3.16).

No entanto, aqui usamosédias érmicas com densidades de probabilidade originada®,de

Eqg. (3.1). Nesse artigo as matriz&se &g, que sefio definidas na Eq. (4.22), foram chamadas
depagq € psg. Por motivos didticos, nesta tese modificamos essa rama®© modelo térico

gue empregarem@so modelo de Heisenberg na aproxi@acde campo gdio (historicamente,

em 1907, na sua tese de doutorado, P. Weissograpaproximago de campo molecular para

o ferromagnetismo; mas foi W. Heisenberg quem explicou, usando anicaajéntica, o fer-
romagnetismo e a origem do campo de Weiss, com a famosa @edactrocak,SS;, onde

Jr € a integral de troca, este fator @&mbutido nas constantes de acoplaménto Nesta
aproxima@o, substitimos todas as interées de troca das subredes cristalinas por dois campos
efetivos. Evidentemente que isto provoca a perda de algumas propriedades do Hamiltoniano de
Heisenberg como a ordem de curto-alcance, em temperaturas acima da temperatura de Curie,
Tc. Na literaturaé conhecido que a aproxinég de campo #dio prediz temperaturasiticas

mais altas do que os valores reais,gmoruma justificativa para o uso de uma teoria de campo

se deve a que nunbkdo temosatomos da ordem doumero de Avogadro, podendo, assim,

se considerar infinitos graus de liberdade. Embora o uso da apr@ordagcampo &dio sig-

nifique a desconsiderag de flutuages magaticas, usamos a dita teoria como uguoga para a

INeste modelo os spin@s quanticos, a diferenca, por exemplo, do modelo de Ising onde os irgssicos.
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abordagem a manganitas. E. Dagotto salienta que teorias de cadmnsho Uteis na pesquisa

das manganitas [49]. Ainda que ditos compostos pertengcam a sistemas fortemente correlaciona-
dos, como salientado no Cap. 2, os trabalhos pioneiros, e recentes, de M. & &ei&m

— adicionalmente — mostrado que o uso do modelo de can@atonproduz bons resultados

na pesquisa dosxidos de mangas [2, 3, 4, 5]. O mencionado autor contrasta sempre seus

modelos com curvas experimentais

Assim sendo, temos o Hamiltoniano magjno (@ = 2 para dois spins/R):

senddBa e Bg 0s campos magaticos efetivos que agem sobre os respectivos sistamBsisto
&, as subredes magficasA e B. S; e § sdo os operadores de spin dos respectivos subsistemas.

Na aproximago de campo g&dio, os ditos campos maggicos §o dados por:
Bag) = Bo+ Aae)Ma(e) + AaBMg(a)- (4.2)

AnB) representa o respectivo acoplamento intra-rede, enquagtsimboliza o acoplamento
inter-rede(lAB>0 significa um acoplamento ferromagito e/'LAB<O, um acoplamento antifer-
romagrético) . Os operadores de spj e §; sao adimensionais, pofses& embutida no mag-
neton de Bohug. A Fig. 4.1 mostra as gdias ga@nticas para um sistema antiferromatjco

de dois spins 12. K simboliza a escala Kelvin de temperatura e u.a., unidadesaaidstr Nota-

se gue as kdias calculadas no espaco de Hilbe#t 40 diferentesas neédias calculadas no
espaco de HilbertX2. Esperava-se que fossem iguais, de acardg. (3.30). Adicionalmente,

vemos que, parg=0,1; 0,3; 0,5 e Q7, as curvas apresentam saltegks, em determi-

2Para maiores detalhes acerca do trabalho de M. S. Reis ve&ia 54¢
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nadas temperaturadticas. M. S. Rei®t al. interpretaram esse tipo de saltos como indicativos
da forma@o de clusters ma@ticos, 0os quais mudam a magneté&agotal dosions deMn

(no contexto estudado pelo citado autor). A respeito disto, ver o segundo artigo em [2]. Nas

q=0,1;03;05:07:09e1,0

300 400 TiKY

Figura 4.1:Mp) vs. T para um sistema de dois spin&] antiferromagatico, na 8 versio da
meda@nica estastica rao-extensiva. Linha@ida: espaco de Hilbertd. Linha com @rculos:
espaco de Hilbert2. EHC significa espaco de Hilbert completo e SEH, subespaco de Hilbert.
Cada valor dey corresponde a uma curva em cada espaco de Hilbert, e os ditos valores au-
mentam conforme a magnetiZax; de saturap. Observa-se quean acontece a esperada
superposigo das radias em diferentes espacos de Hilbert.
seguintes subsées, faremos duas alises que explicam por que as curvas de magnéiizac
nao-extensiva @o se supeiem.
4.1.1 Valores Medios de um Sistem de Dois Sping/2 na 3* Versao da
Mecanica Estafstica Nao-Extensiva
Para um obseawel de um sistema composfo+ B, mostraremos que &3versio ca

valores nédios diferentes, em distintos espacos de Hilbert. Usando o formalismo de matriz

densidade, realizaremos oalaulos para o Hamiltoniano magpico da Eq. (4.1). Assim, o
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operador matriz densidade desse sistéma

p= {1+(1 Q) SZBA+SZBBB }ﬁ]/zq» (4.3)

ondel é o operador identidade no espaco de Hilbedtdssim comdg € a fungo parti¢o:

2o-Tef [L+ -0 22 (5B + 580 }} @)

Para encontrar os operadores de spin no espaco de Hilbert comgleﬁi(g), precisamos dos

operadores de spin nos subespacos de HiIb@,thz(B), pois para um sistema de dois spins

1/2 temos:

———7elg e $%= 1a®.7E, (4.5)

~ Tre(ip) TrA(l )
ondel, e 15 sio os operadores identidade nos subespacos de HikgerTea(1a) e Tra(ip)
sdo fatores de normalizag, de modo que: K(Sf) = .75 e Tie(S,) = 7. Aqui devemos

mencionar que, em manica q@ntica, o estado de um sistemaido & identificado por um

vetor num espaco de Hilbert complexfu >. Cada vetoe chamado de ket, e associado a

|u>< v|. Para cada subsisterua>= |+ > e < v| =< £|, onde|+ > representa um estado com
spin up, €— > um estado com spin down. Assim, os operadores identidade, e seus respectivos

tracos, no subespaco de Hilbert 23éds
=[+><+[+|-><-| e Tngle)=2 (4.6)
Considerando que os operadores de spin, nos subespacos de EtRbeib2

1
YE(B)ZE{(H ><4+ - |->< —|}, (4.7)
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assim como a Eqg. (4.5), obtemos os operadores de spin no espaco de Hilbert cormpleto 4

1
Si\:z{|++><++| + JF=><+—] - |=+><—-+| -
|——><——|} (4.8)
e
1
SE:Z{\++><++| — |+=><+-| + |-+><—-+| -

|——><——|}, (4.9

onde| + + > representam estados do sistema completo, por exemple, > representa o
subsistema com spin up e o subsisterBacom spin down. Num arranjo matricial, temos para

0S spins nos subespacos de Hilbe@:2

, 1{1 O
YA(B):E 0 -1/ (4.10)
e no espaco de Hilbert completa4
10 0 O 1 0 0 O
1101 0 O 110-10 0
Si= == .
»“2loo-1 0| ° %4001 0] “W
00 0 -1 O 0 0-1

Portanto, usando a Eq. (4.3), os elementos matriciais &®:

P+ =0u/Zg, Py =0/Zy,

p-+=03/Zq € p__=o0u/Zy, (4.12)
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onde introduzimos 0s seguintes @auetros (ou seja—exponenciais. A respeito destas fiag

matendticas, ver [9].):

1

1
us(Ba+Bg) | T us(Ba—Bg) | Ta
= |1+ (1—q) =02 = 1+ (1—q—0—
e e =
1 1
_ _ _ us(—Ba+Bg)| T 14 \2u8(Ba+Bs)| T
ocg_{ljt(l q)—ZKBT eoy=|1—-(1 q)—KBT (4.13)
COomo consedgncia, a matrip torna-se:
p:{aly++><++| + ol +—><+-| +
ogl—+><—+| + a4\——><——|}/zq. (4.14)
De igual maneira, elevandopo€&nciaqg, temos:
pq:{af|++><++| + o +-—><+-| +
og| —+>< —+| + a2|——><——|}/zg. (4.15)
Num arranjo matricial, temos:
o 0 0 0
q
11 0 oy O O
pi=q 2 (4.16)
|l o 0alo
0 0 0 of

Entao, usando as Egs. (3.32), (4.8) e (4.15), o valédim da magnetizé@p rao-extensiva do

subsistema\, no espaco de Hilbert4, é:

q q q q

Mz = .
A
0o + a5 + g + o M

(4.17)

Os dlculos para o sistent&isao similares.
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Agora, calcularemos a magnetizacrao-extensiva nos subespacos de Hilbe&. 2Para
usar as®rmulas da 3 versio, tomamos, a partir da Eq. (4.14), o traco parcial sobre os estados

do sistemd, calculamos a matriz parciph:

pA:{(a1+a2)\+><+| + (oc3+a4>|—><—|}/zq. (4.18)

e depois elevamas poénciaq:

p,ﬂz { (a1+a2>q\+ >< 4|+ (oc3+a4>q]— >< —]}/Zg. (4.19)

Na forma matriciap, é:

pq:i (OCl—l—OCz)q 0
Az 0 (o3 + )"

Portanto, usando as Eqgs. (3.34), (4.7) e (4.19), o vakdionda magnetiz&p rio-extensiva

(4.20)

do subsistema, no subespaco de Hilberx2, segundo este @odoé:

vz = (ot ae)t—(as+ o) g (4.21)
AT (o +ap)d+ (az+ag)dmy’ '

Esta equago € diferente da Eq. (4.17).

4.1.2 Meétodo Alternativo para Calcular Valores Médios de Sistemas Com-
postos

Por outro lado, usamos umétodo alternativo para calcular os valoresdios. Este ratodo

surge ao considerar a equigatia (3.30). Aparecem novas matrizes, as quais €eroab tomar

os tragos parciais de9. Ou seja, tomamos waco parcial de uma pdincia (o método usual

consiste em usar potencia de um tracd. Na pidxima subse®o, mostraremos um exemplo

geral a respeito desta passagem. As novas matrizes parc@oscbamadas de matrizéss.
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As matrizeséa e &g, respectivamentegs:

Sp=Tre(p?) e  S=Tra(p"). (4.22)

Por conseguinte, nos respectivos subespacos de Hilbert, os vakdessde obseaweis para

0s subsistemasie definidos como:

TrA(é"AﬁA)
<Op>=—"" """ 4.23
A TRCA (4.23)
e
TrB(é()BﬁB)
2275 4.24
< O8> (G (4.24)

ondedp e O sao operadores que atuam nos subespAges, respectivamente. Aplicando
este novo ratodo ao sistema representado pela Eq. (4.3g¢notsess. Assim, tomando o traco

parcial sobre os estados do sistdgyaa Eq. (4.15):

@@A:{(af+a§)\+><+\ - (ocg+a2)\—><—]}/zg. (4.25)

Na forma matricial, temos:

d, o
1 (o) + 0oy 0

bn=n
Zq 0 og+oy

(4.26)

Usando as Eqgs. (4.7), (4.23) e (4.25), obtemos o vafmtionda magnetiz&p riio-extensiva do
subsistema\, no subespaco de Hilberk2:

A, o9 o9 od
Mz = J T 0 — 03— Oy Up
z—

o] + o+ og + o Ma”

(4.27)

Este resultado estconforme com a Eq. (4.17).
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4.1.3 @lculo Adicional para um Sistema CompostdA + B com Interacao

Adicionalmente, consideremos dois sistemas interagefite®, de spin ¥2, com o seguinte

Hamiltoniano:

H = —2us(Si+S$)Bo— {5, (4.28)

ondeé representa um pametro de acoplamento dos sistemas interagentes, Bgradcampo

magretico externo. Usando a neatica estastica rao-extensiva, o operador matriz densidade

p é:

p:{i+(1—q)2“B(Si+SKéB)$°+€Si\S§}”/zq. (4.29)

Logo, usand@& e § das Eqs. (4.8) e (4.9, & dado por:

p:{aly++><++y + Bil+—><+—| + Bi|-+><—-+] +

nl-— <1} /2 430

com 0s seguintes pametros:

o1 = {1—1—(1—6{)%—:&/8}“1, P1= {1—1—(1—(})%_/'_8}” e
- {1+(1—q)%¢5/811q. (4.31)

Assim, a matrizp9 é:

pq:{af|++><++| + Bll+—><+-| + Bll-+><—-+] +

Y- —>< ——|}/zg. (4.32)
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Em forma matricial, os elementos da mapizsao:

g 0 0 O

1| 0 B 0 O
p%= ¢ : (4.33)

| 0 0B O

0 0 0 ¢y

Usando as Egs. (3.32), (4.8) e (4.32), o val@dio da magnetiz&p rio-extensiva do subsis-

temaA, no espaco de Hilbert4, torna-se:

q_,4

z 0—n HB
— =, 4.34

AT o+ 2B+ ma (439

Entretanto, com o objetivo de usar @srfulas no espaco de Hllberx2 na 3" versio da

mea@nica estastica rao-extensiva, a partir da Eq. (4.30), obterpgs

PAZ{((X1+ﬁ1)|+><+! + <ﬁ1+71)!_><_’}/zq; (4.35)

e depois elevamas poénciag:

PA= {(051+ﬁ1>q|+ ><H| + <ﬁ1+7’1)q!— >< —|}/Zq- (4.36)

Na forma matriciap, é:

q 0
pﬁ%( (Otl—lc—)ﬁl) ([)’1+}/1)q> (4.37)

Portanto, usando as Eqgs. (3.34), (4.7), e (4.36), o vatlionda magnetiz&p riio-extensiva

do subsistema, no subespaco de Hilberk2, segundo este @&odoé:

2 (a+B)%=(Brt+n)us
M= (e Bt (ot m)Tma (4.38)

Encontramos que esta eqéa¢ diferente da Eq. (4.34).
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Por outro lado, usamos oatodo das matrize$. Aplicando, este procedimento ao sistema
representado pela Eq. (4.29), tomamos o traco parcial sobre os estados do Bjstenta.

(4.32):

é“’A:{(af+l3f)|+><+| + (f+y‘f)\—><—|}/zg7 (4.39)

ou, num arranjo matricial:

q q
1 (o +p; 0
En= =g . (4.40)
"4 ( 0 B'+n

Assim, usando as Egs. (4.7), (4.23) e (4.39), a magnéiivdp-extensiva do subsisterAano
subespaco de Hilberi2, expressa-se como:

z ag _ﬁlq B

e e Y 4.41
AT o 2B+ ma (4.41)

Este resultado estconforme com a Eq. (4.34).

4.1.4 (Clculos Analiticos paragq= 2

Finalmente, com fins daticos, mostraremos osalculos espdficos para o sistema da Eq.

(4.29), no caso subextensivo cam- 2. A matrizp é:

-1
p— {1 2SS ESS) " @42)
Z, € a fun@o parti@o avaliada emy = 2:
-1
ZzzTr{{i— ZNB(S,ZA+SKZB)$O+€S,ZASE} } (4.43)
B

Logo, usando as Egs. (4.8) e (4.9), a matriz dada por:

p:{oc1|++><++| + Blt—><+—-| + B|-+><—-+] +

nl——><-—- |}/Zz, (4.44)
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onde temos 0s pametros:

BB nfe ]

1
_— [1-%?‘5/8} . (4.45)

Assim, a matrizp? é:

pzz{af\++><++| + BH+-><+—| + BHA-+><-+| +
ylzl——><——|}/Z§. (4.46)

em forma matricial, os elementos da maprzsio:

a2 0 0 O
0 B2 0 O

pzzzié 0 % B2 0 @4
0 0 07

Usando as Eqs. (3.32), (4.8) e (4.46), o val@dio da magnetiz&p rao-extensiva do subsis-
temaA, no espaco de Hilbertd4, pode ser escrita como:

z _ 4% Hs (4.48)
AT aF 1257+ Fma

Entretanto, para usar asrinulas da 3 versao, a partir da Eq. (4.44), obtempg:
PA:{(OC1+B1)|+ ><+| + <ﬁ1+1’1)|— ><—!}/an (4.49)

e depois elevamos ao quadrado:

2 2
PKZ{(OC1+[31> [+><+[ + <ﬁ1+71) [—>< —|}/Zz- (4.50)
Na forma matriciap3? é:

pg\_i( (o1 + Br)? 0 ) (4.51)
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Portanto, usando as Eqgs. (3.34, (4.7) e (4.50), o vaémtionda magnetiz&p rao-extensiva do

subsistema, no subespaco de Hilberk2, segundo este @odoé:

MZ — (061+/31)2— (ﬁl“ﬂ’l)z@ (4.52)

A (a4 Br)?+ (Br+1)Pma’

Encontramos que esta eqaa¢ diferente da Eq. (4.48).

Por outro lado, usamos oatodo das matrize$. Aplicamos este procedimento ao sistema

representado pela Eq. (4.29). Assim, tomamos o traco parcial sobre os &twdlbg. (4.46):

éBA:{(OCf+ﬁ12)|+><+| + (ﬁf+yf)|—><—|}/z§, (4.53)

ou, num arranjo matricial:

1 (g +pE 0
Z\ 0 Bi+n)

Assim, usando as Egs. (4.7), (4.23) e (4.53), a magnéiizdp-extensiva do subsisterAano

En (4.54)

subespaco de Hilberix2, expressa-se como:

z 0612—[312 @

M3 = . 4.55
AT 2B o

Este resultado estconforme com a Eq. (4.48).

4.1.5 Anralise da Passagem Formal

Usa-se o traco parcial para passar dasfilas de valores @dios no espaco de Hilbert
completoas Hrmulas dos valores@dios nos subespacos de Hilbert. A passagem a ser mostrada
constitui uma simplifica®o da passagem rigorosa encontrada no livro de C. Cohen-Tannoudji,

B. Diu e F.Lal@ [92]. O procedimento que semostrado independe do sistenmsido, da
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definiiio de temperatura [86, 87, 88] e dos valoreg gleAinda, a brmula expicita que tiver a
matriz densidaded@o é de rele@ncia. Esse ciério se pode aplicar, portanto, a qualquer matriz
densidade de qualquer n@ica estastica, a qual defina os valore€dios de forma similar

a 3 versao. Em seguida, mostramos quatro passos para irodamifas do espaco de Hilbert

completo (EHC) para a®fmulas nos subespacos de Hilbert (SEH):

1 2 3 4
Tr (ap)(p90n) Tra(6a0n) Tra(pg) TTA(PAOA) Tra(paAon) e (4.56)
Trap)(p9) Tra(éa) Tra(pg) TTa(pn) Tra(on)
Tr(A,B)(pqéB) Tra(6s0s) Tra(pd) Tra(pdds) Tra(pgos)
Trap) (09 Tre(¢s) Tra(oa) Tra(pg) Tra(pg)

com as matrizegs e & definidas na Eq. (4.220, e Og s30 os operadores que representam
0s obseraveis no EHC. Do mesmo moddi, e 0 sao 0s operadores que representam 0s
obsenaveis nos SEH. De fat®a = 0a® 1g € Og = 15 @ O, ondel, e 1z sio os operadores
identidade dos subespacAs B. O passdl representa o valor atio de um obseéawvel para

0 subsistema\ (ou B) no EHC. O pass@ se obém ao tomar o respectivo traco parcial. O
passo3 se consegue do pasgpse assumirmos eindepenéncia estastica, p9 = pg®pg.

A respeito desta propriedade, para um sistema ferroategncompostdA + B, a Fig. 4.2é
ilustrativa. Os valores de spii@: Sy = 2 eSg = 3/2, spins ddVin®* e Mn** respectivamente.

O modelo usado foi o de campceatio dado pelas Egs. (4.1) e (4.2). Na figura, caso o sistema

3Em [91], usando a entrop@‘, p. 37, mostra-se queédias érmicas cong > 0,7, calculadas em diferentes
espacos de Hilbertao apresentam grandes diferencas. Esse resultadérastobserva com a entro@anao
normalizada, usada nesta tese.
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satisfaca aGrmulap9 = pﬂ@pg, deveria se observar uma superpasiglas curvas. Mas isto
nao acontece. Adicionalmente, temos os habituais saltos com baixos valajesedte caso

g=0,1eq=0,4. O passal coném as brmulas simplificadas nos SEH. A Fig. 4.3 mostra

15 *_'.. ——
101 q=0.1
5 L 1 L ]
0 100 200 300 400
10,
=
q=0.4
0 L 1 L ]
0 100 200 300 400
- 147
g -
— -
0 1.2 o
3 Py =0.9
€ a=0-
'_ 1 il 1 il 1
0 100 200 300 400
T(K)

Figura 4.2: Gaficos para esclarecer arfnula: p9 = pﬁ@pg. Linha lida: Tr{pq} vs. T.

Linha tracejada: T{p,‘j@pg} vs. T. Observa-se que paggproximo de 1, adrmulaé uma

boa aproximago.

graficos de magnetizag para sistemas ferromagitosA+ B, com spins:Sy =2 e S = 3/2.

Na dita Fig. 4.3, o dgafico do quadrgA) mostraMp vs. T, e o géfico do quadrdB) Mg vs.

T. No modelo das matrize$’s, o calculo dos valores adios rao apresenta problemas. No
entanto, com asbfmulas da 3 versao rho acontece a superpdsicdas rédias calculadas em
diferentes espacos de Hilbert. Adicionalmente, wpra0,1; 0,3; 0,5 e Q7, observamos as
formagdes de clusters magticos, comog indicado na p. 50. A Fig. 4.4 — para igual sistema
fisico da Fig. 4.3 — mostra que magnetizes (e energias internasgjaextensivas chegam a ser
aditivas somente com o modelo das referidas matrizes. As sidedarpmputacionais foram

feitas parag = 0,3 eq=0,7. Paraq= 0,3 observamos os saltos indicando a foramade
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Figura 4.3: Os paigis(A) e (B) mostram, respectivamentd vs. T eMg vs. T. (&) Usando a
32 versao. (b) Usando o ratodo das matrize$’s. EHC significa espaco de Hilbert completo e
SEH, subespaco de Hilbefiy =2 eSs = 3/2, assim coma=0, 1; 0,3; 0,5; 0,7; 0,9 e 1 0.
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Figura 4.4: Os paigis (A) e (B) mostram, respectivament®ligt vs. T e Uigt vs. T. (a)
Usando a 3 versao. (b) Usando o ratodo das matrizes’s. Os valores dgsao: Q3e Q7. A
aditividade destas duas grandezas termédinas somente confirmada pelas matrizesss.
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clusters ferromaggticos, de acordas interpretacoes de M. S. Reis, segundo artigo de [2]. Por
outro lado, analisemos 8@ e &g SA0 as matrizes parciais. As entropias dos subsistemas seriam

definidas como:
g — kI ele) (4.57)
PoEm, sabemos que:

Tra(ép) = TVA{TVB(Pq)} =Trap (P9 e Trg(és)= TYB{TFA(PQ)} = Triag)(p9).(4.58)

Assim encontramos que as duas exgiesso iguais, e podem ser escritas como:

1-Tr q
Sp=ke A0 (4.59)
ou seja,
S\=S=Sus (4.60)

Assim, as matrizeg’’s sA0 matrizes parciais somente no contexto dos valofdion rao-

extensivos.

4.1.6 Nota sobre o Uso das Distribui@es Escort na Meanica Estafstica
Nao-Extensiva
Quando as distribu@es escort, apresentadas nad®e8.2, 80 usadas em sistemas sim-
ples rio aparecem problemas riaaulo dos valores gdios génticos. Mas quando se estudam
sistemas compostos, o panorama muda. Em seguida, elaboramos a passagem formal dos va-
lores nedios no EHC para os valoresnios nos SEH. Pém, nesta oportunidade, usando as

mencionadas distribudgs. Para o subsisterBaos @lculos 0 aralogos.
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| 1 1] IV
TF(A’B){PéA} = TI’A(PAﬁA) = = TI’A(PA@)A)
(4.61)
Tr(ag) (p90n) Tra(8a0n) Tra(pg) Tra(PAOR) Tra(PAOn)
Trap) (P9 Tra(éa) Tre(pg) Tralpd) Tra(pd)

onde as distribuiites escorP e P foram definidas na ség 3.2.0a & o operador no espaco
completo que age no subsisteyaassim comaZa € o operador no subespaco de Hilbert. O
passol representa as @dlias érmicas ganticas, no espaco de Hilbert completo do sistema
fisicoA+ B, do obseravelOa. Na primeira linha, temos a defifdig da nédia €rmica segundo

a formula@o das distribuiges escort. Na segunda linha, temos a dé&fmita nedia £rmica de
acordoa 3* versio. As distribuifes escort garantem que ambas@mtilas deste passas
equivalentesOs passofl , Il elV —na definigo da 8 versio, segunda linha -as iguais aos
passo2, 3e4, no quadro da Eg. (4.56). Deve se notar que para ir do phssopassdll deve

se considerar a indepetmtia estastica dos sistemas e B. Portanto, as dua$ifmulas finais

do passdV deveriam ser iguais, ou seja:

(4.62)
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A Fig. 4.5 mostra que essarimula tem que ser melhor entendida. A simatagoi feita

0.2
=01
0.1 h 9
0 1 1 1 |
0 100 200 300 400
0.2
01 _A q=0.4
0 1 1 1 |
10 100 200 300 400
ERN
E’ 0.5l s‘.\ q=0.9
E ‘.""--
= : ; : !
0 100 200 300 400
T(K)

2
Figura 4.5: Linha &lida: Tr[PZ]. Linha Tracejada: T pg/Tr(pﬁ)] } Os elementos matri-

ciais esho elevados ao quadrado. As distriliieg escort &0 se aplicariam a sistemas compos-
tos. Paray proximo de 1, a diferenca entre as duas cugvagenor.

para um sistema ferromagfico A+ B, de spinsSy = 1/2 e S = 1/2. Usou-se o modelo de
Heisenberg, na aproximag de campo &dio. Finalmente, temos as ref@s que & uma

consegéncia do retodo das matrize$§’s:

__ &
PA=Traam °

(4.63)
_ &
™= Tro(er

As ardlises apresentadas esclarecem um tema importante Aaicgestastica rao-extensiva,

visando as aplica@ies experimentais.
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Neste cafiulo, analisamos oalculo dos valores gdios qénticos para um sistema de
dois spins 2. O procedimento pode ser generalizado para sistemas compostaariasitr
Evidentemente, o interess@osos spins ddin®™ e doMn*t, Sy = 2 e g = 3/2, respectiva-
mente. Mostramos um novoétodo, em conformidade com o traco parcial, 0 das matégs
0 qual permite que osatculos desses pametros, tanto no espaco de Hilbert completo como

nos subespacos de Hilbert, sejam equivalentes.



Capitulo 5

Um Modelo para a Serie Pri_,CaMnO;
comx=0,30—0,50na Presenca de
Campos Magreticos Fracos

Na literatura das manganitas, existe uma ampla diversidade de modelos feragioes!
0Ss quais procuram explicar as variadas cartteas exticas destes compostos. Ainda qué, at
agora, do exista um modelo que possa englobar todas as propriedades destes materiais, muitas
teorias &€m surgido. Como exemplo, temos o0s seguintes moddélasoptrados no Cap. 2:
dupla troca, efeito polénico, separap de fases num processo percolativo e singularidade de
Griffiths. Contudo, @rios aspectos das manganitas sm problema em aberto. Neste sentido,
a me@nica estastica rao-extensiva surge como alternativa paraattat. Esta teoria tem-se

mostrado uma guia no estudo desigilos de manga@s.

5.1 Evidéncias do Magnetismo [Mo-Extensivo nas Manga-
nitas

Existem alguns ingredientes essenciais que um sistema deve satisfazer para usar a

mea@nica estastica rdo-extensiva. Estes requisitos indicativé®:s a) Geometria fractal,

68
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b) Membria ou interago de longo alcance; c) Inomogeneidades; e d) Disagpadgxistem
evidéncias que as manganitas possuem estes requisitos. Apenas para citar um exemplo, A.
Satou e M. Yamanaka mostraram que as manganitas possuem cluste&icoagie forma
fractal [31], especificamente os ditos pesquisadores encontraram um conjunto de Cantor. Por
outro lado, os trabalhos de M. S. Reis fornecem &vais de que as manganit@e ®bjetos
nao-extensivos [2, 3, 4, 5]. Na Tese de Doutorado do citado autor, usa-se um modihicmec
guantico — um sistema simples com spifRlsubmetido a um campo magito uniforme — e se
obtem fun®es de Brillouin generalizadas. Assim, M. S. Reis conseguiu mostrar que o compor-
tamento experimental doay 3Ca;,3MNOz e doPrg sCapsMnNg.95Ga0,0503 pode ser entendido
por meio da me@nica estastica riio-extensiva. No primeiro composto, mostrou que a anomalia
apresentada na curvg@Nl vs. T corresponde a efeitofin-extensivos pama= 0,1 e spin 52.
No que diz respeito ao segundo composto, mostrou que a Mumg H pode ser explicada
gualitativamente com as fudes de Brillouin generalizadﬁat, estando o valor dq entre
0,1-0,3. Na referida tese tamdn se estuda bag 60Yp.07Ca0.33MNO3 atrawes de um modelo
classico com fun@es de Langevin generalizadas. Como inforategdicional, cabe mencionar
gue, no seu Cap. 4, M. S. Reis mostra resultados experimentais, e modelosstecom re-
speitoa friePri_,CaMnOz; comx = 0,20— 0,45, poeém, fora do contextodo-extensivo (por
exemplo, estudam-se a inflncia do ordenamento de cargas no efeito magnétacaj o efeito
tinel em interfaces metal-manganita, comg oPdy 1/Pr1_xCaMnOs, Al /Pr;_xCaMnOs e
tinta prataPry_yCawMnOs).

Finalmente, numa publicag em 2 de marco de 2006 [4], M. S. Retsl. determinaram o

indice entopicoq, a partir de dados coletados com microscopia de tunelamento, usando como
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Pri_xCaMnO3 | Massa (g) Temperatura (K) Campo Externo (T)
x=0,35 0,0046 4— 300 0-5

Tabela 5.1: Dados usados nas médig;no magnétmetro SQUID. Aqui T simboliza o tesla, e
nao a temperatura.

amostralLag 7Srp3MnOs. A conclusio deste importante traball®oque este pametro repre-
senta o grau deao-homogeneidade magfica. Esse resultado, no contexto das mangarétas,

analogo aos resultados de E. G. D. Cohen e C. Beck [12, 96].
5.2 Curvas Experimentais

Realizamos medies com 0 compostBrg gsCag 3sMNn0Oz num magndimetro SQUIB
comercial (modelo MPM3, disporivel no CBPF. A tabela 5.1 mostra os valores de massa,
temperatura e campo externo usados na raedigNa obtengo dos dados experimentais, 0
SQUID, devidamente programado, utilizou o processo de resfriamento sem campo aplicado,
ZFC (Zero Field Cooling, ou seja, o magnemetro SQUID, de forma automatizada, resfriou a
amostra sem a presenca de campo ratign externo. Subségntemente, para a obté&ucde
dados experimentais, o dito magbmtetro, esquentou a amostra, bem como aplicou um campo
magrético externd. O comportamento experimental da menciona&sapresenta anomalias
na magnetizeégp. Uma quedado usual se observa a baixas temperatoegsconcentraies
x=0,30—0,50[5, 97, 98, 99]. Na Fig. 5.1, temos a curva da magneizas. temperaturd/

vs. T, para oPr;_,CayMnOs; comx = 0,35; emué a unidade maggtica que utiliza o SQUID,

lver a nota de roda@pna p. 6.

2Magnetic Property Measurement System.

30 SQUID aplica e coleta dados da intensidade de campo &tiagrh (Oe, oersteds)h & gerado por uma
corrente produzida por bobinas supercondutoraserRpseguindo o procedimento padrda literatura [57], uti-
lizamos a indugo magtica, ou densidade do fluxo magito,B = uoh (T, teslas).
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BO:O — 5teslas

M(emu/g)

Figura 5.1: Curvas experimentdi$ vs. T medidas no SQUID para Br;_,Ca:MnOs, com

x = 0,35, sob a aplicép de campos magticos entre 0 teslas, curva inferior, e 5 teslas, curva
superior. Tés picos indicam as temperaturagticas das trans@es de fases. Ver texto para
maiores detalhes, p. 71.

apbs dividir pela massa temos effyu Visto que eme: 1072 JT-1 e 0 magneton de Bohr,

ug = 9,274x10~24JT-1, obtemosug = 9,274x10~%Yemu, ou seja, 1 emu1, 07810 %us.

Antes de apresentar 0 modelo baseado naamiea estastica rio-extensiva, veremos
como este tipo de gfico é analisado na literatura. Por exemplo, V. Haetyal — que fize-
ram medi@es similares para= 0,37 [98]- interpretam que esses compostos apresentam uma
transi@o metamaggtica, sob a aplicé&p de campos magticos o muito intensos (ver as
refeléncias contidas em [98]). Para a dopagem 0,35, na presenca de campos metigos
entre 0— 5 T, existem tés picos. O primeiro pico, aximo, esh ao redor deT* = 22 K.
Abaixo desta temperatura temos uma fase meitaekta quak ferromaggtica medlica. Tal
fase foi produto de uma trangig de fase de primeira ordem a partir de uma fase inémes

(clusters ferromaggticos isolantes embutidos numa matriz antiferrondééiga isolante), ajs
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a aplica@o do campo maggtico externo. Mediges com o procedimento de resfriamento com
campo, FCField Cooling, mostram que, neste caso, a quédauita menos pronunciada (esta
diferenca com os dois procedimentos usualmente se encontra nos vidros de spin; em curvas
de magnetizego, bem como de suscetibilidade matica). Segundo V. Hardgt al. este fato
sugere a exigéhcia de frustraéip magetica, nesse intervalo de baixas temperaturas. O segundo
pico se encontra enfiy = 149 K (temperatura de Neel). Abaixo deste valor de temperatura,
encontramos um ordenamento de spins, especificamente uma estrutura antifeztimadgs
trabalhos de H. Yoshizawet al. e D. E. Coxet al. mostram que este arranjo cooperativo anti-
ferromageticoé€ um pseudotip€E [100], a faseCE ja foi descrita na p. 17). O terceiro pico
est aproximadamente eifpc = 221 K, abaixo desta temperatura, e acimalgeexiste um
ordenamento de cargas. AcimaTig: temos a fase isolante paramatjoa. Quando o campo
magnrético aplicadcé baixo, da ordem d8,2— 0,5 T, observamos o desaparecimento da fase

antiferromagrética, assim como a elimin&p da fase com ordenamento de cargas.

Do mesmo modo, temos que na Fig. 5.2 &avcurva da magnetizag vs. indugo
magretica, M vs. B. Observamos que abaixo d€ = 22 K o coeficiente angular inicial
€ constante, e determinado pelo fator demagnetizante. Acima desta temperatura vemos uma
mudanca no coeficiente angular. I€®inal de uma transa de fase, ou seja, passamos da
fase ferromageticaa antiferromagatica. Acima dely = 149 K passamos ao estado com or-
denamento de cargas. E ultrapassanisto= 221 K observamos o estado paramétipo. Da
mesma maneira, na Fig. 5.3 se MoRB® vs. T, A é a varia@o de entropia magtica,
numa variago de campo ma@ticoABy = 5teslas Observam-se as temperaturasicas, que,

logicamente, confirmam as obserbag feitas nos @ficos das magnetizags. Para calcular
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80

70

M(emu/g)

5 | 6
Bo(tes a)

Figura 5.2: Curvas experimentais te vs. By medidas no magn@metro SQUID, para o
Pri_xCaMnO3; comx = 0,35. As curvas assinaladas correspon@ntemperaturas iticas
das transiges de fases.

esta entropia magtica usamos a seguinte redagde Maxwell para sistemas m&gicos:

(9Sm(T7 BO) _ oM (Ta BO)
), e

ondeSy(T,Bp) € a entropia magdgtica a temperaturd e campo maggtico By. Integrando

ambos lados desta eq@acobtemos:

sﬁnBO—/ dSmTBo)T_/

(aM(T ,Bo)
Bo

dBo. 5.2
) a 52)
Sendo a magnetizag e campo magatico dados experimentais, obtido no SQUID, integramos
numericamente a equiag anterior usando o@odo do Trapzio. O trabalho de V. K. Pecharsky

e K. A. Gschneidner Jr. [101], estudando o efeito magneboical, fornece detalhes acerca

dessa integr&p nunérica.

Por outro lado, L. Ghiveldegt al. reportaram um comportamento similEamagnetizago

da <rie Pr;_yCaMnQO3. Este efeito foi observado na mangarlit®, ,o5Cag 375Pr0.40MNO3
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Figura 5.3: Curva da entropia mdgica,AﬁBO vs. T para oPr;_yCaMnOz comx = 0, 35.
Observam-se as temperaturaigicas. No @lculo da entropia usamos a Eq. (5.2).

[102]. Este grupo identificou as fases méaticas atrags da deper@&hcia &rmica da
magnetizago; usaranBy = 1 tesla. T* &€ denominado ddy,, a temperatura de bloqueio. O
estado maggtico abaixo del, depende da aplicap do campo magatico, assim como do
resfriamento. A relaxd@p magetica abaixo desta temperatura se reduz consideravelmente.
Tamkem a €rieCa;_xSmyMnOs, com valores de: 0,15; 0,16 e Q2, apresenta um comporta-

mento parecido, pém a temperaturas mais altas do queare®r, ,CaMnO; [103].

Nascobaltitasperovskitaspxidos de cobalto, M. Itokt al. usando a&rieLa; xSKCo0O;
[104], com valores de&: 0,2; 0,3 e 05, a 20 Oe, observaram um comportamento similar da
magnetizago, com respeit@d £rie Pr;_yCaMnO3 com x = 0,35— 0,50. Na literatura se
manifesta que, &m desta semelhanca, existem muitas cafatiteas comuns entre manganitas
e cobaltitas, porquanto ambos@msdos possuem propriedades maticas e de transporte muito

peculiares. Estas propriedadém sleterminadas por uma compatigentre @rias interages
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como a dupla troca, a supertroca e o efeito Jahn-Teller (todasaetagstradas no Cap. 2. O
ordenamento de carga, a tra@ggmetal-isolante, altos valores de magnetor@scsh, assim

como o estado vidro de spirag exemplos de tais propriedades [105].

J. A. De Toroet al. pesquisando a ligAlsgFe3oCup1 [106], com campos ma@ticos de
50 e 500 Oe, tamdm encontraram irreversibilidade das curvas ZFC e FC da magritizac
Isto, como § mencionadcg sinal de um po$gel comportamento vidro de spin. No entanto, os
autores manifestam que esta cardstira, tamem, poderia ser explicada no contexto da teoria

do superparamagnetismo.

Finalmente, na abordagem a problemas naééigas, gaficos experimentais standard — por
exemplo, suscetibilidade vs. temperatura e resistividade vs. temperatura, assim como diagramas

de fases — podem ser encontrados amgncionado, Cap. 4 da tese de M. S. Reis [5].
5.3 Distribuicoes de Quase-Probabilidade Negativas

A relaxa@o docut-off* de Tsallis & lugar a “probabilidades negativas”. Assim sendo,
mencionaremos alguns precedentes a respeito deste tema. As primeiras dissideiquase-
probabilidade foram propostas, em 1932, por E. Wigner [107]. Essas disbéisuszirgiram
de a impossibilidade de representar os estad@tgquos de uma pddula num espaco de
fases, sendo isto uma congéqcia do pringio de incerteza de Heisenberg. Sabe-se que as
distribuigdes de Wigner &o satisfazem todas as propriedades de uma dis@ibudie probabili-
dade, podendo tomar, inclusive, valores negativos. Em 1948, J. Ville introduziu ésserna

aralise de sinais; atualmente se reconhece sua idopoe, pois essa distrib@g fornece uma

4Acerca deste conceito, ver a p. 34.
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potente base teica para a ailise em tempo-frdagncia, assim como pelo fato de que sua forma

de tempo discreto constituir uma ferramenta eminentemeatie@ipara a alise de sinais.

Na literatura cierifica, fun@es de quase-probabilidadisamplamente usadas no estudo
de sistemas danticos [108]. Nesse contexto, a principal utilizag¢ na aalise das condes
entre as descrigs chssica e gantica. Por exemplo, temos o trabalho de M. O. Scully, H.
Walther e W. Schleich, no qual analisam a proposta de R. Feymann de introduzir “probabili-
dades negativas”para estudar a exggasia da dupla fenda de Young [109]. Os trabalhos citados
sa0 uma amostra de que na literatura digsa ha antecedentes, acerca do uso de “probabili-

dades negativas”, as quais podem aparecer ao relaxaralf de Tsallis.

5.3.1 Distribuicdes de Quase-Probabilidade &b-Extensiva

Havendo evi@ncias de que as manganitas satisfazem os requisitos para a auildzac
meda@nica estastica rao-extensiva, apresentargeim modelo fenomenddjico, o qual surge da
proposta de relaxaraut-off de Tsallis. Este modelo se pode aplicar em curvas de magriizac
na presenca de campos matjoos fracos, por exemplao®e Q4 teslas, o qual se v@nas Fig.
5.4 e Fig. 5.5)0O trabalho de I. G. Deac, J. F. Mitchell e P. Schiffer comPry 7Cag 3sMnO3 sob
a aplicag@o de baixssimos campos magpticos [99] fornece mais ev@hcias experimentais
a respeitocomo se vex na Fig. 5.6. Em seguida delineamos a ferramenta nadiama ser
usada. A relaxao docut-off de Tsallis & lugar ao que chamaremos de “distriligis de
quase-probabilidadean-extensivas”. Considerando que, na&e8.1, p. 34, acut-off de

Tsallis se definiu como a cond@ig:

i-a-apnl = { 0
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vemos que a relaxaop desta cond@p implica que tamim sejam consideradas as contribeis

~

de[1—(1—q)B’H] < 0. Assim sendo, definimos a matriz densidade de quase-probabilidade

nao-extensiva’R como uma quantidadeal:

SR = Re{ 1- (1_;52[3 RH] T } (5.4)

as Brmulas paraZ§ e B sao semelhanteas Egs. (3.3) e (3.5). Entretanto, agora estes

paametros podem ter valores complexos. O conceito tradicional de popslage magm

parag = 1 (Boltzmann-Gibbs), pois nesse cagmrse considera 0 mencionaclat-off

A seguir, mostramos algumasriulas para um sistema compodict+ B + C, pois,
nosso composto de manganitas apresenta 3 constituMies:, Mn** e Pr3+. Portanto, as

magnetizages rdo-extensivas no espacgo de Hilbert compl&io definidas como:

_Tr(@a R e Tr(gERR) e  Tr(geéRR) pe
A= Zr o MB=-————p= — €& Mc=-—"——pg¥ (5.5)
Tr(&R)  mp Trg(&R) mg Trc(ER) me

comoé usual:ga, gs e gc SAo os fatores de Lakd ug &€ o magneton de Bohdy, J§ e J&

sao os operadores de spin, no espaco de Hilbert completo. Nos subespacos de Hilbert, as

magnetizages rao-extensivas se definem como:

v TROGE A e TS A e TR(OAE S e g
Tra(6g)  Ma’ Tra(65)  me Tre(éc)  me

onde 7%, 7&e #Z&sdo os operadores de spin, nos respectivos subespacos de Hilbert. Estes

operadores e3b relacionados aos operadores no espago completésatitay
N=felgele K=1r0 ol e B=1lolse # (5.7)

ondelp, 1g e 1c sio os operadores identidade nos respectivos subespacos de Hilbert; na Eq.
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(5.6),6R, &8 e 68 sao as matrizes parciais de quase-probabilid@deextensivas:
ER=Trec)(ER), E8=Trac)(6F) e E&=Trap /(&Y. (5.8)

As energias internasan-extensivas@ definidas de maneira @oga, no espaco de Hilbert

completo, como:

_THERHy) - Tr(6THe)

U _ Tr(6RHe)
AT TTER) T BT T T(ER)

e Uc= 5.9
ondeHa, Hg e Hc sAo os operadores hamiltonianos de cada subsistema agindo no espaco de

Hilbert completo. Nos subespacos de Hilbert, as energias internas se definem como:

TrA(ERA) Tre(&g8) Tro(E8#e)
Up=—"-+7 =—P2—2 e Ug=——+~-" 5.10
ATTTAED) T TR TIAGR) R NS (5.10)
ondeJ7a, 7B e 7 sao 0s operadores hamiltonianos agindo em cada subespaco de Hilbert.

Estes operadores se relacionam aos operadores no espaco de Hilbert complétdatrav
HA:%@)iB@ic, HB:iA(X),%@iC e HC:1A®13®%, (5.11)

O marco térico delineado, junto com o modelo de campedio, pode ser aplicado numa
abordagemas manganitas, visto que os resultados obtidos por M. S. dteat sao uma
evidéncia de a teoria séitil na compreertso dosoxidos de mangas [2, 3, 4, 5]. No nosso
modelo, consideraremos 0 modelo de Oguchi na aproX@mede campo &dio, assim como a
contribuig@@o do campo cristalino, devido ao prasioid. O modelo de Oguchi considera dois
spins interagindo exatamente, e a int@adestes dois spins com um campéedio; o0 modelo
de Heisenberg na aproxintagde campo &dio que usamos no Cap. 4 considera cada spin inde-

pendente, interagindo com um campo efetivo. A respeito do campo cristalino, estisiente f
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originado por intera@es eletrogtticas num cristal, causa o levantamento da degeréreisc

dos orbitaigyg e ey, nosions 3l. Isto foi mostrado, ilustrativamente, na Fig. 2.3, Cap. 2. Assim
sendo, como uma guia no estudo da mangdhita,CayMnQOs, usaremos um campo cristalino

de simetria @bica, modelos mais sofisticados podem considerar um desdobramento de campo
cristalino de simetria tetragonal. Para a magnefizaconsideraremos a contribagcdo man-

garés magetico, o qual apresenta duas &matias: Mn*3 com concentraio x, e Mn** com

concentrago 1— x, mais a contribuigo doPr3+. Assim sendo, temos o seguinte Hamiltoniano:
Hmag=Hogu.+ Hee (5.12)
ondeHOgu_’e o termo de Oguchi [110]:
Hogu.= —20Sym+Sus — OHs (%n% + %nzw) <BMn3+ + BMn4+> ; (5.13)
sendoB,,; 3+ 0 campo que age sobrdan deMn®*:
Buns+ =Bo  +  Aune-Munes + Aunss—mnt+ Myns+ (5.14)
de igual maneira paraMn®*:
Bumt =Bo + Aurt-Myes + Aumdt—mngs Muns+ (5.15)

onde Ay 3+ € Ay representam os acoplamentos intra-redes, ou seja, iaterax; interior
de cadasubrede devin; Ay;3+_une+ Simboliza o acoplamento inter-redes, ou seja, intevag
entre as respectivas subredeswiet e Mn** (an3+_Mn4+>O significa um acoplamento fer-
romagrético eAy 3+ _ym+ (0, Um acoplamento antiferromaégico). Hcc € a contribuiéo do

campo cristalino com simetridibica doion Pr3*. A forma deHc. depende da escolha dos
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eixos. Se consideramos que o emmincide com a diregp cristaling 100) (indices de Miller)

temos [111]:

X 1—|X
HCC:W{(F—4)( 2—!—502)-1—( F(|5 |

)(og+2log)}, (5.16)

ondeog, 03, Og e og sa0 os operadores de Stevens para uma simdibea [112], e &0
mostrados na tabela 5.3. Os ditos operadores se utilizam para quantificar o efeito do campo
cristalino sobre a magnetizag, pois como conségncia do campo cristalino surgegaench-
ing, ou seja, atenua@ap do momento angular, e da magnet@adV, X, F, e Fg S0 paametros

gue &m as seguinte relaes:

B, =WX e BUFg=W(1—|X|) (5.17)
ou
X F4BY
- 5.18
1-[X|  FeBY (5.18)

com—1< X <1, B} e B sho pametros que aparecem numa nétaelternativa para a Eq.

(5.16):
Hee = B3(03 +50%) + B2(08 + 2108), (5.19)

porem, os élculos dos fatore®3 e B envolvem um alto grau de impreéis — pois estes
parametros cortm termos conk r" >, raio idbnico den—ésima ordem, assim como fatores
de blindagem elefinica— se utilizando na literatura a reiag(5.18), visto que a rap deBj e

Bg nao tem igual dificuldade [111]. O&fculos realizados por K. R. Lea, M. J. M. Leask e W. P.

Wolf constituem umatima reerencia para os valores destesjpaetros [113]. Para cimero
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Figura 5.4: Curvas experimentaisMevs. T, para oPrg gsCag 3sMnOs, na presenca de campos
magreticos fracos. Observamos o desaparecimento da fase antiferi@magnda fase com
ordenamento de cargas, as quais svidentes com campos m&gnos superiores aR e Q4
teslas, como foi mostrado na Fig. 5.1.

guantico de momento angular tothk= 4, doPr3t, a dita refeéncia indicaFs = 60 eFg = 1260.
Entio, tendo d*r3t o dito limero génticol = 4 (de orbitalL = 5 e de spirS= 1), o sistema

composto deMin®*, Mn** e Pr3* deve ser representado num espaco de Hilbert completo de

dimen&o 18%180, como se mostra na tabela 5.2: Para simplicaasilos, as simuldies

foram feitas com um hipéticoJp,s+ = 3/2, dando um espaco de Hilbert completa®0. O ob-

Pri_xCayMnOg
Mn?nL Mn4+ pr3+
S=2 S=3/2 |J=4
25+1=5|25+1=4|2]J+1=9
SEH: 55 | SEH: 44 | SEH: %9
EHC: 180x180

Tabela 5.2: Spins d@r; _xCaWMnOs, comx = 0,35. O Mn apresenta véhcia mista. SEH
significa subespaco de Hilbert e EHC, espaco de Hilbert completo.
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Figura 5.5: Linha 8lida: curva experimental pafr; xCaMnOz com x=0,35. Linha trace-
jada: simulago computacional usando as matrizés, apresentadas no Cap. 4 e considerando
a relaxado docut— of f de Tsallis, ou seja, as matrizé&'s. O valor deq & 0,55.

jetivo do modelo apresentaéanostrar como a relaxag docut-off de Tsallis & origem a uma
gueda da magnetizag a baixas temperaturas. Bota Fig. 5.4 mostra curvas experimentais da
magnetizago na presenca de campos metipos fracos, ou sejBy = 0,4 e Q 2 teslas. Nota-se
0 desaparecimento dos picos que assinalam a fase antiferreticagassim como a fase com
ordenamento de cargas, este comportamehtgesmanifesta com fracos campos nitgos
aplicados. A Fig. 5.5 mostra a compaiagexperimental e computacional usando o modelo
das matrizes densidade de quase-probabilidadeentensivas™’s. Cada curva tem valores
de campo maggticoBy = 0,4; 0,2 e 0 teslas respectivamente. Adicionalmente, mostraremos
gue este modelo tambem pode ser aplicado nas curvas experimentais obtida por I. G. Deac, J.
F. Mitchell e P. Schiffer com &rg7Ca3MnOs. Na Fig. 5.6 temos uma curva experimental
deM vs. T, sob a aplicago de Q07 teslas reproduzida de [99]. Na Fig. 5.7 temosafigo

deM vs. T para igual modelo teico da Fig. 5.5. Esse gfico nos sugere, mais uma vez,
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X=JJ+1) edy =J£idy

0§ = 3517 — (30X — 25)J2 + 3X? — 6X
Of =33t +3%)

0Q = 23118 — (315X — 73537 + (105X? — 525X + 294)J2 — 5X3 + 40X? — 60X

Og = £(1132 — (X +38)) (34 +34) + (3% +34) (1112 — (X +38))

Tabela 5.3: Operadores de Stevens para uma Simaib&& J € o numero gantico de mo-
mento angular totally, Jy e J, sao as componentes do operador momento angular detafio
os operadores de criag (+) e aniquilago (-), respectivamente.

gue a relaxa@o docut-off da origema queda da magnetizag a baixas temperaturas, para o
Pro.70Cap.30Mn0O3. O modelo das matrize&™'s sugere que a maaica estastica riio-extensiva
pode nortear o estudo das manganitas @stke vital imporéncia pois existe um consenso na
comunidade cieiffica de que entender as manganitas peraitina melhor compreeas das
perovskitas supercondutoras de dgatemperatura de trangig do ferromagnetismo ao para-

magnetismo).

Este caftulo mostrou um modelo fenomedglico que explica a anomalia da magnet@&ac
na €riePry_yCaMnO3 comx = 0,30— 0,50 na presenca de baixos campos nétigos aplica-
dos, atrags de quase-probabilidadedorextensivas. & as probabilidades adicionais obtidas
a partir da relaxago docut-off de Tsallis, que formam a fase metaest irreversvel ferro-
magretica, aps a aplicago de um campo mag@tico externo. A concoéhcia qualitativa entre
a simula@o computacional e a curva experimental sugeemaos muitos initios que existem

na literatura cienfica, de que as manganitas apresentarianyextensividade magtica.
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Figura 5.6: Curva experimental medida por I. G. Deac, J. F. Mitchell e P. Schifferj99k.
T para oPrg70Cag.30MnO3, usando ZFC.

B O:0,4 teslas
< 20+ q:0,59 € 0,61
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Figura 5.7: Simulago deM vs. T para valores dgigual a Q59 e Q61. Nota-se semelhanca
com oPrg 70Cap.30MnQO3, da Fig. 5.6.



Capitulo 6

Conclusoes e Perspectivas

Nesta tese se estudaram@msdos de mangds, mais conhecidos como manganitas, da
série Pr1_yCayMnO3, comx = 0,30— 0,50. O uso da meémica estastica rao-extensiva se
mostra adequado para uma desiigualitativa destes materiais. @gpa pesquisa destes com-
postos, apresentamos duas contribagpara o estudo destes compostos. Em primeiro lugar,
encontramos um novo éondo para calcular os valoregdios génticos de sistemas compos-
tos. E, por outro lado, fornecemos um procedimento fenongim que explica de maneira
gualitativa o comportamento experimental da magnediaag &rie Pr;_,CaMnQOz, com as

ditas concentrdies acima mencionadas.

Os @lculos dos valores @tios gq@anticos, para um sistema compaoAte B, nos subespacos
de Hilbert, com o ratodo das matrize§’s, concordam com osatculos no espaco de Hilbert
completo do dito sistemasdico. Este retodoé diferente ao procedimento que seria natural na
mednica estastica rio-extensiva. A alise da passagem formal, u@culo anditico no caso
geral, e aalise materatica, dois alculos anaticos em casos espgéicos, mostram que as ma-
trizesé”’s sao, de fato, objetosdicos importantes para encontrar aadias ganticas quando se

estudam sistemas compostos. Como coiitsecja das matrize§’s, temos que as distriblbes

85
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escort  podem ser usadas no espaco de Hilbert completo, &waeaos subespacos de Hilbert.

A respeito do modelo fenomeraglico, esta tese mostrou — ateavda relaxago docut-off
de Tsallis, e o conseguinte surgimento das distriesgde quase-probabilidadamextensiva
— gue a me@nica estastica rao-extensivaé uma guia para o estudo désidos de man-
gares. Neste sentido, esta tese reforca aséenmighs que assinalam um comportamerdo-n
extensivo nas manganitas [2, 3, 4]. O dito modelo fenontsich, usado para estudaré&rie
Pri_xCaMnOs, comx = 0,30— 0,50 (e outros compostos, Cap. 5, p. 73), tem boa con-

cordancia experimental.

A respeito das perspectivas dos temas abordados neste trabalho, podemos dizer que a
enorme quantidade de trabalhos cifitbs, referentem me@nica estastica rao-extensiva,
sugere que esta teoria possa #drno controle e explicao de alguns f@imenos amalos.
Futuros trabalhos podem considerar um desdobramento de campo cristalino de simetria tetra-
gonal, assim como outras contribbiés adicionais. O modelo de Oguchi pode ser suldtitu
por teorias como a aproximag de acoplamento constante ou a aproxéaoate campo &dio
Bethe-Peierls-Weiss. O uso do modelo de Potts, que generaliza o modelo Isingntaetia
uma interessante extémsdeste trabalho. Espera-se que esses modelos mais sofisticados, junto
com a meanica estastica rao-extensiva, consigam explicar, por exemplo, as fases antiferro-
magretica e com ordenamento de cargas @desde manganitas estudada nesta tese. Final-
mente, oxidos de mangas — possivelmente formando parte de heteroestruturas artificiais —
desempenhao um papel fundamental na atual mudanca tégioh, ou seja, a nanotecnolo-
gia. Alem do grande interesse dos pesquisadores, existe um forte apddonéomdas agncias

financiadoras de pesquisa [114].



Apéendice A

Magnetoresiséncia e Pirocloros

N este apndice, com fins ilustrativos, se égm algumas das caradsdicas do fedmeno
de magnetoresighcia. Igualmente se mostra a estrutura cristalina tipo pirocloro que

apresentam algumas manganitas.
A.1 Magnetoresiséncia Normal

A magnetoresigincianormal — termo usado por J.dpezet al. [115] — consiste na
mudanca nos valores da resistia eétrica de um material, ao se aplicar um campo rééiga
externo. O exemplo mais elementar de magnetoBegi&ié a magnetoresishcia transversal
associada ao efeito Halladsico, descoberto pelogmrio E. Hall, em 1879. As aplicaes si-
multaneas num condutor de um campeteto (a traes de uma correntg na dire@ox, e um
campo mageatico na diregoz provocam o surgimento de um outro campeteto na dirego
y. Isto se deva forca de Lorentz, a qual age sobre @treins que se movimentam ao longo do
eixox. Este novo campo efrico da origena voltagem Hall. A respeito deste efeito, a Fig. A.1
e ilustrativa. A medigo desse pametro permite realizar, por exemplo, 0 mapeamento da su-

perficie de Fermi. A realizaéip da expeénciaé feita a temperatura ambiente, e apléade
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campo mageticos menores de 1 T.

Figura A.1: Arranjo experimental para o efeito Hakssico. O voimetro \y detecta a volta-
gem Hall.

Por outro lado, em 1980, Klaus von Klitzing — ao estudar materiais que possetons|
altamente raveis ao longo de uma supeit, e usando baigsimas temperaturas, mais campos
magreticos poterissimos (30 T) — descobriu o efeito Hall @ntico, no qual a resighcia Hall
nao varia de forma linear, seaaem saltossegundo o campo magtico aplicado. Os valores de
resiséncia rao dependem do material, mas sim de constargies$ fundamentais divididas por
um inteiro. O material torna-se uma éspe de supercondutor. Assim surgiu um novo padte

resiséncia internacional: 1 klitzing, definida como a filgcia Hall no quarto saltth/4€?).

Por outro lado, tamm, existe o efeito Hall @malo encontrado em materiais magoos.
A voltagemé proporcionak magnetiza@o. Estaécnicaé til, por exemplo, na medép da
histerese magstica. Enfim, foi anunciada em marco de 2005 a descoberta do efeito spin-
Hall [116]. Entretanto, esse fémeno @o pode ser considerado magnetorésisia, pois &o
produz o aparecimento de uma voltagem transversal, e tampouco precisa de cam@hisosagn

externos.
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A.2 Magnetoresiséncia Gigante

Em 1988, Mario Baibichet al. descobriram o efeito de magnetoresigtia gigante, MRG.
O trabalho foi publicado no pédrilico Physical Review Lettefd17]. Usaram as super-redes
(001)Fe/(001)Cr preparadas com epitaxia por feixe molecular. A magnetoéssist que
mediram era diminigda por um fator 2. O trabalho do grupo de G. Binash foi o primeiro a con-
firmar a importante descoberta [118]. Coincidentemente, os dois grupos usaram cantasas de
e Cr. Didaticamente, podemos dizer que se empregaram estruturas formadas parhesndu
de Fe recheadosle uma camada deés atomos deCr. Foram aplicados diferentes cam-
pos mageticos, e medidos os valores de résigtia ebtrica. Quando as camadas de fora do
sandiiche estiverem com alinhamento magoo contario um ao outro, a estrutura tem alta re-
siséncia ektrica. Caso o alinhamento seja paralelo, a r@stéa ses menor, aproximadamente

a metade da configurag anterior. A Fig. A.2 exibe as camadasrae Cr.

O experimento de MR@ aralogo ao experimento de polariZax; pois a primeira camada
magretica permite odcil passo de élrons em estado de spiiomente sa segunda camada
magretica estiver alinhada. Assim, esse canal de spins atravessa facilmente a estrutura e a
resisénciaé baixa. Pdo&m, se a segunda camada nitigga rao estiver alinhada, o canal de

spin raio atravessara estrutura, e a resisicia sea alta.

Por outro lado, &m da MRG detectada em multicamadas, existe a chamada MRG granu-
lar, a qual se apresenta elidos granularésGeralmente, a MRG se observa em matrizes

de Cu contendo diios deCo (sabe-se que os ditos elementas $misdveis, € dizer rao po-

1Sistemas artificiais nos quais osigs $0 constitidos por elementos magticos Fe, Ni ou Co), e esho
embutidos numa matriz nédica rio mageética Cu, AgouAu).
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dem formar ligas mélicas. No entanto o8dos granularesao atingem os valores de forte
mudanga que experimentam as multicamadas que apresentam a MRG. A Tese de Doutorado de

Jalio Criginski Cezar fornece maiores detalhes em torno deste assunto [119].

A magnetoresi&incia gigante comecou a ser aplicada em 1994, nastrid automo-
bilistica como sensor para sistemas de freios. Hoje em dia, a MRG se utiliza na maioria dos
cabecotes de leitura nos disc@gdos dos computadores. A spibiiica, ou elefinica de spin,
tem se desenvolvido a partir da descoberta da MRG. dsulas de spin&o estruturas em
gue uma camada se movimenta num campo, enquanto dudraExistem @rios esquemas
de valvulas de spin, baseados principalmente n@rfieeno deexchange biago qual consiste
num deslocamento do ciclo de histerese que aconteiceartaceentre filmes ferromagaticos
e antiferromagaticos. Isto se deveria intera@o de troca na dita interface). O interesse em
filmes que apresentam estedemencé que o deslocamento pode ser interessante para controlar

a magnetizago em instrumentos tecraglicos.

N\

255
|"' d "‘ida"" d "i

Figura A.2: Esquema usual para mostrar a MRG: o charsadduchede Ferecheado d€r.
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A.3 Magnetoresiséncia Colossal

Como A mencionado no Cap.2, a MRC representa uma carstatarimportante das
manganitas perovskitas, a qual impulsionou as pesquisas destes matedmia, dgscoberta
experimental, em 1993, por S. Jat al. em filmes finos. Na situ@p atual das pesquisas,
parece que estéxidos apresentam a MRC na vizinhanca de uma transigetal-isolante. Em
tal vizinhanca, os étrons de cond@p fi0 espalhados por flutudgs magaticas. A aplicago
de um campo magatico externo elimina as flutuaes. Isto provoca a redag do espalhamento
e, portanto, a red@p da resistividade &frica. A Fig. A.3 exibe um esquema em torno deste
assunto (nota-se que, em altas temperaturas, a resistividade diminui, sendo este um comporta-

mento caractéstico dos semicondutores ). No entanto, segundo C. N. R. Rao [59], o conjunto

pﬁff‘ﬁ

H

(. $4¢

'

Figura A.3: Esquema da MRC. Na @&mia de um campo magtico temos as flutuées de
spin. A aplicago de um campo externo cancela tais fluigs; em consé@gncia temos a
diminuicao da resistividade &frica.

de propriedades que traz consigo o ordenamento de cargas nas manganitas tem desviado a

aten@o dos pesquisadores do demeno de MRC.
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A.4 Manganitas Pirocloros

As manganitas mais estudadas, na atualida@®,as manganitas que apresentam a es-
trutura perovskita. Entretanto, existem outras estruturas cristalinas para as manganitas. Um
exemplo muito conhecid@s as manganitas dérinula geraXoMn,O7 (X =TI, In, Y). Elas
tém uma estrutura cristalina do tipo pirocloro (com grupo esp@ﬁaiFdﬁm). Ver a Fig. A.4,
tomada de [120]. Este tipo de arranjo consiste de duas subredes. A svmeig)s,, —
Existem dois tipos de ox@nios cristalograficamente diferentes [121]. i@ts0lo O(1) indica
0 oxigénio na subrede (1)demparaO(2). — forma octaedros de 0X&gio, com 0 mang&s
no centro, igual como nas perovskitas, conectados entre si sob a formaisleAasubrede de
X20(2) passa entre os &is formados pela subrede MnO(1)g/». A simetria globak dibica.

O pa@metro de rede aproximadameat&0A.

A manganitaT I,Mn,O; & importante, pois apresenta MRC em torno da temperatura de
transi@o FM-PM, Tc ~ 120 K. Ver o trabalho de Y. Shimakawet al. [122]. E por fim,
uma caractéstica muito conhecida na literatura: muitas manganitas pirocloros apresentam alta

frustra@o magtica georatrica.
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MnO(1),,,

93

Figura A.4: Manganita do tipo pirocloro. Nota-se o anel de octaedros da sUdredg s »

atravessando a subreXgO(2)



Apéndice B

Algumas Entropias Usuais na Literatura
Cientifica

oje em digé consenso na comunidade ciéoa que existemarios problemas @malos,
H 0s quais a estrtica de Boltzmann-Gibbsao consegue explicar [10]. Neste dajo,
mostra-se uma evol@o hisbrica de algumas &las que levarara construgo de conceitos im-
portantes na esfiatica, por exemplo, o de entropia. Importantes Bafeias, nesse sentid@cs
os trabalhos de A. Isihara [123] e D. Flamm [125]. Se mostram, éamkéarias entropias que
tém tido sucesso nas respecti@esas nas quaiss aplicadas. E&ab, a seguir temos, crono-

logicamente, &rias ickias que o de rele@incia na estadtica:

e Em 1763, @-se a conhecer o trabalho de Tomas Bayes, um caso especial do agora
chamado teorema de Bayes, que inicia a teoria de probabilidade bayesiana, usualmente

conhecida como probabilidadeposteriori

e Em 1738, Daniel Bernoulli apresentou uma dera@gas Leis dos gases a partir de um
modelo de bolas de sinuca. Considerou quéa®eastava formado por um grandewero

de pequenas particulas, se movimentando rapidamente.

94
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e Em 1814, Pierre Simon Laplace publidassai philosophique sur les probaba@, livro
importante que deu a conheceraaulo de probabilidades. A probabilidaderiori se

conhece como probabilidade de Laplace.

e Em 1860, James Clerk Maxwell publicou o importante artiystration of the Dynami-
cal Theory of Gasesa revistalhe Philosophical Magaziné\ inovagao, que introduziu
Maxwell, foi considerar um movimento aléaio para as moleculas de unagy Antes

desse trabalho o usual era considerar velocidades uniformes para as moleculagsde um g

e Em 1865, R. Clausius deu a conhecer a entropia terracdoa.

e Em 1876, Josiah Willard Gibbs publicou um importante artigo [124], o qual o levou a ser
considerado um dos fundadores da termariita. Tambmeé conhecido como o pai da

fisico-gumica, e pioneiro do priripio de maxima entropia.

e Em 1877, Ludwig Boltzmann apresentou uma exggegsobabilstica para a entropia.

e Entre 1901-1903, independentemente de L. Boltzmann e J. W. Gibbs, Albert Einstein for-
mulou uma me@&nica estastica chssica, obtendo os mesmos resultados dos mencionados
autores. Suas @as de obter a méaaica estastica a partir da diamica, e algumas dis-
cordancias com a estatica de Boltzmanngm inspirado cientistas, ao longo decddas
att hoje [12], na busca de uma na@ica estastica generalizada, na qual a estfita

Boltzmann-Gibbs seja um caso particular.

e Em 1902, Josiah W. Willard Gibbs revisou as réleg entre as leis da termoédmica e a

teoria estdstica de movimento molecular.
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e Em 1920, Wilhem Lenz prdis o chamado modelo de Ising. Em 1925, Ernst Ising dis-
cutiu os pormenores do modelo para uma cadeia linear. E em 1942, Lars Onsanger apre-
sentou a soluwp exata para o0 modelo de Ising bidimensional. Ler o excelente artigo de

revisao hisbrico de S. G. Brush [126].

e Em 1925, Ronald Aylmer Fisher criou uma medida de infor&waglternativa, dentro da

teoria de infeéncia estastica, para medir incerteza sobre um espaco ordenado.

e Em 1937, Paul Bvy introduziu as distribuiies de evy [129], as quais@& comuns
na natureza. Alguns especialistas consideram que os probabil&sagok conheciam,
ha mais de 60 anos, a distribiiz da meanica estastica rao-extensiva, na forma de

distribuigdes infinitamente diviseis, ou seja, distribu@es de Evy.

e Em 1946, Nikolai Nikolaevich Bogolyubov apreserReoblems of Dynamical Theory
in Statistical Physicsonde generaliza a equag de Boltzmann, atrés da equap de
Liouvillethe, invariante de tempo reverso. Este trabalho teria esclarecido a estructura

interna da me@nica estastica.

e Em 1948, Claude Elwood Shannon criou a entropia informacional, a qual passou a ser

considerada como uma medida da inforamacontida numa mensagem.

e Em 1951, Solomon Kullback e Richard Leibler deram a conhecer a entropia Kullback-

Leibler.

e Em 1957, Edwin Thompson Jaynes publicou seus primeiros artigos na teoria da irformac

[131]. A importncia deles vem do fato que Jaymeformulou a me&nica estdistica
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em funéo de distribuies de probabilidade, as quaifies derivadas da utilizego do
Principio de Maxima Entropia Isto simplificou a mategtica usada, e permitiu extées

fundamentais da teoria.

e Em 1957, Aleksandr Yakovlevich Khinchin prop 4 axiomas que toda entropia deveria

satisfazer [132].

e Em 1958, Andrei Nikolaevich Kolmogorov formulou o trabalho original, e em 1959

Yakov G. Sinai melhorou o que seria conhecido como a entropia Kolmogorov - Sinai.

e Em 1960, Herbert B. Callen publicou seu famoso livro [133], acerca de um ponto de

partida na base deostuladogara a constrip da termodiamica.

e Em 1961, Alfred Rnyi - na palestraOn measures of entropy and informatiqgfh34] -

apresentou a sua entropia, hoje em dia amplamente usada pela comunidadaicstem

e Em 1967, Leo P. Kadanoffadda conhecer as &ihs lasicas da teoria de escala. A dita
teoria fornece a base conceitual do Grupo de Renormalizderramenta muitatil para
descrever os féimenos dticos. O Grupo de Renormalizag tem por objeto a atise de
uma transformado de escala, a qual se ebt pela eliminago de graus de liberdade do

sistema. Ver o artigo de reds, em 2005, de U. Scholtiek [135].

e Em 1974, Kenneth Wilson, com a sua s@uacao problema de Kondo, consolidou as

idéias de Grupo de RenormaliZax;

e Em 1988, Constantino Tsallis prop a meaénica estastica rao-extensiva [77], como

pos$vel generalizago a estastica de Boltzmann-Gibbs. Mas, com o decorrer dos anos,
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essa veido foi modificada, surgindo &2 3* verdes [11].

e Em 1992, Steven R. White e R. M. Noack desenvolveram o algoritmo do Grupo de
Renormalizago da Matriz Densidade, o qual permite calcular as propriedasiesd
de sistemas dunticos com um espaco de Hilbert dimensionalmente grande. Considera-se

como 0 mais potente @odo nunérico para a abordagem de sistemas de muitos corpos.

e Em 2003, Christian Beck e E. G. D. Cohen lancaram a teoria supeiséstaf12]. Neste

modelo se mostra que a esstita de Tsalli€ recuperada a partir da distrib&ay 2.

B.1 Entropias Aplicadas com Sucesso em Diferente&reas
da Ciencia

Na atualidade, o termo entropia tem diferentes significados e apdisagn arias disci-

plinas cienificas como: Termod#&mmica, Meé&nica Estastica, Teoria da Informa@p, Rolbtica,

Matenatica Pura (Fractais) etc. A seguir se mostra um resumo de algumas importantes en-

tropias (a entropia Havrda & Charvat - Bary - Tsallis séx apresentada nag@ima se@o).

B.1.1 Entropia Termodinamica

O termo entropia foi introduzido em 1865, pela primeira vez, por R. Clausius, quem
definiu a variago da entropia de um sistema term@ufiico (durante um processo revees

no qual uma quantidade de calaf, & aplicada a temperatura absoluta) como:

_AQ
AS= . (B.1)

R. Clausius deu este nome de entropia a causa de sua origem grega “trarésfériGaqtudo,

a contribui@o de R. Clausius foi enmica. O teorema de inacessibilidade de C. Caratheodory
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€ o que justifica, a rigor, a ex&stcia da entropia na termodimica [136].
B.1.2 Entropia Boltzmann-Gibbs

Em 1877, L. Boltzmann publicou o pap@n the relation between the second law of
the mechanical theory of heat and the probability calculus with respect to the theorems on
thermal equilibrium Neste artigo, L. Boltzmann apresentou uma ex@regsobabilstica para
a entropia. Ver, a este respeito, a raaidisorica da fsica estdstica elaborada por D. Flamm

[125]. Atualmente, a entropia de Boltzma@mscrita como:
S=kgLnQ, (B.2)

ondekg € a constante de BoltzmannQe2 o numero de microestados q@® €onsistentes com

o estadamacrosépico. Um macroestadé determinado por umimero pequeno de vaxeis
macrosoépicas, por exemplo, volume, pré@sse temperatura. Um microestado, por outro lado,
especifica-se pelas cooordenadas de posgzmomento linear de todas as moleculas do sis-
tema. Historicamente, Boltzmann com o objetivo de obter amero finito de microestados,
introduziu celulas no espaco de fases. O dito cientista pode ser considerado como o fundador
da meénica estastica, a qual descreve sistemas termadiitos usando o comportamento es-
tafistico de seus constituintes. 8rfnula (B.2) relaciona a propriedade microgica do sistema

Q a uma de suas propriedades termadiitas, a entropi& Sob a definigo estastica de en-
tropia, a 2 Lei da Termodi@mica estabelece que a desordem num sistema isolado tende a
crescer. As contribuiies de J. W. Gibbs — esclarecendo o conceito de entropia, na base de
diagramas de fase, nos quais a entropia e temperaaraansiderados como coordenadas —

fizeram com que a seguinte entropia fosse chamada, merecidamente, entropia de Boltzmann-
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Gibbs:
S= —kgTr(pLnp). (B.3)

J. von Neumann desenvolveu o formalism@tico para esta entropia. Por tal motivo, t&mb

se a conhece como entropia de von Neumann.

B.1.3 Entropia de Shannon

Em 1948, C. E. Shannon, conhecido como “o pai da teoria da inf@&oiadefiniu uma

medida da informaio [130], chamada de entropia:

N
H=— ) piLogpi, (B.4)
i; i |

a qual determina o grau de caoticidade de uma dist@ouig probabilidadp;. Este paiimetro
se emprega na determirfa;da capacidade necaga de um canal para transmitir uma dada
informag@o. Em outras palavras, mede adta de bits neceasa para representar um conjunto

de valores, com probabilidades distintas. Na literatasayezes, esta entropia junto com a da

subse&@o anterior se engloba com 0 nome de entropia Boltzmann-Gibbs-Shannon. Isto se deve

a coneo entre a entropia termod@imica e a entropia informacional, como&argumentado

no final desta s&p.

B.1.4 Entropia de Grupo Quantico

Em 1997, S.Abe apresentou a chamada entropia de grupticol [137]. Este autor usou o

chamaday-calculo, sendo importanteadiferencial:

dfe) _ faw) =~ fia2e) (B.5)
dle;q)  gqa—qla '




Ap. B: Algumas Entropias Usuais na Literatura Cientifica 101

ondea & uma varavel. A equago anterioré de vital imporéncia para se obter a seguinte
formula da entropia:

ep-p

S—
4 q-qt

(B.6)

a qual possui invaginciag — q~1. O nome de grupo @utico se deve a que no estudo de grupos

guanticos se usa comumentegarhula:

_q—g*
A, = Gl (B.7)

onde [A}q € uma quantidadédicaqg—deformada, €\ € uma grandezddica parag = 1. Por
outro lado, existe uma con&a entre a entropia Havrda & Charvat - Dezy - Tsallis,S;, e a

entropia de grupo dntico,S(ver na Sego 3.1 a definigo deS):

(- DS (@ - DS

S
q—q?

(B.8)
B.1.5 x—Entropia

Em 2001, G. Kaniadakis prég ax—entropia [138], a qual, em vaveis discretas, pode

Ser expressa comao.

N
Se(p) = _kB_Z piLne(pi), (B.9)

ondep; € uma distribuigo de probabilidade. @—logaritmo se define como:

XK —x7%
LnK(X) — T (BlO)

No limite ¥k — O se recupera a entropia Boltzmann-Gibbs.xAentropia est relacionada

entropia Havrda & Charvat - Daczy - Tsallis da seguinte forma (entenda8e&omo sendo
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S):

s. 105"gi la®

= Em +K+§m§ﬂ<+de (B.11)

B.1.6 Otimizagao da Entropia: Maximizacao e Minimizacao

Seguindo formula@es distintas [131, 139], Jaynes e Kullback propuseramipioxde
otimiza@o da entropia. Para exemplos de aplcaem \ariasareas, ver o livro de J. N. Kapur
e H. K. Kesavan, assim como a publidacde S. C. Fang, J. R. Rajasekera e H. S. J. Tsao
[140, 141]. Como o priripio de Jaynesqfoi mencionado, diremos que o pripio de Kullback
envolve a busca pela distrib@ig de probabilidade mais@tima de uma outra distriblap a
priori, atraes daminimiza@o de uma medida de divekgcia entre ambas. Tanto a medida
de Shannon como a de Kullbacksfun@®es de probabilidade intrinsecamenéoHineares.
Assim, os pringios de Jaynes e Kullback se reduzem a problemas de prograntaglinear

cuja solu@o demanda um algoritmo de busca iterativa.

Finalizando esta s&g, & importante mencionar que existe uma rataentre entropia nos
sentidos termodémmico e informacional. Essa retag se ilustra, geralmente, com elebre
experimentogedankerde J. C. Maxwell. Nessa expéricia do pensamento, o démo de
Maxwell (um ser imagiario) precisa de informd@gs para diminuir a entropia termoémica.
O descarte dessas inform@gs ou seja, 0 apagamento da i, para que novas obseréas
sejam feitas, dissipa energia. A aquicdas informa@es aparentementeéo provoca tal
dissipa@o (no entanto, isto aindatema de debate). Ed, o gasto eneggico equilibra exata-
mente o ganho termodamico, que o dedmio alcancaria de outro modo. Essa explézgago-

minante na literatura, foi proposta por C. Bennet em 1987. Exemplos deniteside Maxwell
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reais acontecem em sistemas b@ctos, tais como bombaériicas que permitem funcionar

NOSSo sistema nervoso.
B.2 Superestatstica

Os pioneiros desta teorias G. Wilk e Z. Wiodarczyk, que no ano 2000, pesquisando o
significado ddndice entbpicoq, encontraram que as flutuzs dos pa@metros na exponencial
de Boltzmann T por exemplo), parg > 1, m rela@o com o mencionadmdice [142]. A
teoria superestatica, proposta formalmente por C. Beck e E. G. D. Cohen em 2003¢12],
uma superpos#p de duas ou mais edtdicas diferentes. Uma, dada pelo fator de Boltzmann
ordinario, e outra dada por flutuaes de grande escala de um @uigs paametros intensivos.
Estes paametros 8o indicados pela vaavel 8, a qual pode representar: a inversa da tempera-
tura; um potencial gmico, num sistema com cont@gs inomo@neas; um atrito efetivo con-
stante; a amplitude de umido perturbador; ou a energia de dissg@a{ocal, como no caso de
fluxos turbulentos. As correspondentes distribag;de probabilidades estadwias se formam
como uma convolluip das rias estasticas. Segundo E. G. Cohen todas as supersstas,

geralmente, possuem entropig@oraditivas e &o-extensiva [143].

Um caso especial da superestta constitui a memica estastica rao-extensiva, a
qual se forma para uma distrib@igy?; porem outras esteticas generalizadas, taém, $0
possveis. Para entender asids de C. Beck e E. G. D. Cohen consideremos as disttiesic
f(g) € Hamiltonianos efetivos para sistemasadincos complexos. SE € a energia de um

microestado, pode-se defifdfg) como um fator de Boltzmann generalizado, para um sistema
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fora do equilbrio:

B(E) :/0 dﬁ f(ﬁ)e_ﬁE, (B.12)

este paametro difere do fator de Boltzmann usual, o qual se recuperaggr 55_g,. Ime-
diatamente se reconhece diig € a Transformada de Laplace da densidade de probabilidade
f(). Outros autores, que tar@im trabalham com a maeica estastica rao-extensiva, interpre-
tamBg) como uma convolugo do fator de Boltzmann usual cofyg) [144]. Por outro lado,

alguns criérios devem ser usados, para obter os casos fisicamente importantes:

1. f5) nao pode ser qualquer fuag, tem que ser uma densidade de probabilidade normali-
zada. Como exemplo temos as distrilfieis Gaussiana, Uniformg?, Log Normal etc.

Pom, tamigm pode ser alguma densidade, por enquanto, desconhecida;

2. A nova estdstica deve ser normalizada, ou seja, a integfeB ) dE deve existir. Isto
equivale a dizer, em geral, que a integf§lp(E)B(E)dE deve ser convergent@,g, re-

presenta a densidade de estados; e

3. Qualquer nova esfistica deve se reduzi estdstica de Boltzmann-Gibbse rio tiver

flutuagdes de quantidades intensivas

Uma <rie de a@lculos andticos para diferentes superesstitas - assim como duas pro-
priedades relevantes, aédia e a vaéncia - podem ser encontrados nacjtado, artigo de

C. Beck e E. G. D. Cohen. Por outro lado, C. Tsallis e A. M. C. Souza argumentam que a
superestastica necessita de prifpgos fundamentais [145], e fornecem uma derf@@mpara a

teoria de Beck e Cohen. Uma redacdas aplicaies com respeita superestatica podem ser
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encontradas em [146].6Fara citar um exemplo, S. Rizzo e A. Rapisarda encontraram que a
superestasticay? descreve o comportamento das velocidades do fluxo de vento, no aeroporto
de Florenca, Italia. Finalmente se deve mencionar o trabalho de Y. Ohtaki e H. Hasegawa, 0s

guais aplicam a superedtdica no estudo da econsitca [147].

Este agndice mostrou as principais entropias, dentre uma pletora (aproximadamente 20
[7]) que atualmente existem. A concligsevidentee que o ta umalnica entropia generali-
zada capaz de ser usada em todaaraas da éncia (talvez @o exista a universalidade da

entropia [143]). Cada entropia agsestrita a certos ramos d&uocia.



Apéndice C

Quesbes Abertas na Meanica Estatstica
Nao-extensiva

C.1 Matematica na Mecanica Estafistica Nao-extensiva

Q tualmente, existe uma linha de pesquisa criando uma naditeara ser usada, especial-
mente, na meinica estastica rao-extensiva. Por exemplo, E. P. Borges elaborou uma

g-algebra a partir das seguintes eqies;[148, 149]:

eéeg _ e(>:I(+Y+(1—q)XY e c.1)

Lng(XY) = LngX 4+ LngY + (1 —q)LngXLngY (C.2)
Assim, o mencionado autor generaliza a op@oagoma, propondo@soma:
X@qY =X+Y +(1-qg)XY. (C.3)

paraq = 1, @4, recuperamos a usual opedacde adigo. Do mesmo modo, temosca

subtraéo:

(C.4)

106
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0 g-produto:

1

1
X®qY = {xq1+vq1 - 1} o (C.5)

e ag-divisao

L
1—

X2qY = {xlq—vlwl] . (C.6)
J’_

e}

O simbolo...] ; indica que a expre&s contida tem que ser positiva. No que segue, analisamos
a operagog-produto, a qual se afirma que sejénea para iimeros, por exemplo elementos
matriciais. E que esta opegag poderia ser aplicada no estudo de sistemas dinamicamente
independented] = Hp + Hg. Uma iapida aalise mostra que a Eq. (C.5) foi inspirada na
seguinte equa&p:

r-{i-a- q)ﬁH}llz{([ ~aapre)

1\ 41 qul
'gBig=1
(1-a-apee) 1} ©7)
sendo apliavel inclusive para operadores. Mas esta egoago coném as matrizes densi-

dades, pois faltam os fatores dermalizag¢io. Com o objetivo de expreada em fun@o de

matrizes densidade, esta eqaagorna-se:

O (S VR A\ VOB

onde, am da fun@o parti@o, introduzimos os pametros:

FiA:{l—(l—q)ﬁ’HiA}qll e M= {1 (1-a)p'H }11- (C.9)

Assim sendo, elaboramos@mula final:

1
-1

i = {(p. )z <pF>q‘1Z§1—1} . (C.10)
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Uma dadiltimas publicages, a respeito da linha de pesqusanencionada o trabalho
de Nikos Kalogeropoulos [150, 151], em que se apreseAlgebra e Glculo generalizados.
Contudo, este autor se inspira muito nas teorias de G. Kaniadakis, quem vem desenvolvendo
uma meénica estastica com operdies materaticas deformadas [13]. Assim, por exemplo,

temos a fungo exponencial deformada:

Al

exg(x):{ 1—x2K2+ K‘X} : (C.11)

e, da mesma maneira, o logaritmo deformado:

XX —x=K

Lnk(X) - T, (C12)

guando o paametro de deform&@p se aproxima de zero, recuperam-se asdesexponencial

e logaftmica standard.

Os autores de estas opdias materaticas argumentam que essa teoria se aplica com
sucesso na Teoria da Relatividade Restrita [13]. G. Kaniadakis e A. M. Scarfone teriam
mostrado que a-entropia,Sc(p) = —kg z{\‘zl piLnc(pi), satisfaria o criério de Lesche, ou

seja, a robustez experimental [152].

C.2 A Mecanica Estafstica Nao-Extensiva sem Distribui®es
Escort, MENESDE

Se mantivermos a entropia Havrda & Charvat - @awy - Tsallis para um sistema com-
posto com duas componentes,Zntefamos brmulas com quatro matrizes parcfaiss ma-

trizes parciaisoa € ps (Egs. (3.9)), assim como as matriz€g e &g (eqs. (4.22)). Como

1E bom esclarecer que alguns especialistas consideram que 4 matrizes [@grcsmenhum problema, pois
se €m 2 matrizes no espago complegtog p9.
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exemplo, temos as seguintésrhulas:

_ g 3 q
Sy =k ;rf(lpA) e S kl Er_BfPB),
Tra(6a0) Trg(&s0s)
<On> -l-ArA(i@‘A)A e <0p> Trg(¢p)

(C.13)

Como poskrel solugo, para esta probléatica se apresenta a MENESDE. Na literatura, am-

plamente aceita-se que as distrilfieis escort@® uma alternativa para & ¥ersao da meénica

estatstica rao-extensiva. Pém, usualmente se pensa nas céesxmostradas na ser3.2. A

propostaé interpretarP (distribuicgdoo escort de de ordemq, ver a Eq. (3.44) como sendo

originada de a entropia sugerida por C. Tsallis, R. S. Mendes e A. R. Plastino em 1998 [11] (ver

a Eqg. (3.48). Essa entropgaconhecida na literatura como a entropia escort.

Nao obstante, uma diferenca existe com o modelo da entropia escort: no nosso modelo

nao existe uma con@o fisica — atra@s de matrizes densidade parciais — entre as distoiésic

escort e a 3 versio. Assim sendo, daqui em dianteserudada a notag. Usaremos” em

vez deP. A MENESDE postula a entropia do sistema completo como:

e kl— {Tc:(yié)} .

Assim como tamém as entropias dos subsistemas:

1- [TrA(QZAé 1- [TrB(@gﬁ)] -

g—1

)}_q e Y=k

SN =k

bl

g—1

com as matrizes parciais:

Pan=Trg(Z&) e Pg=Tra(2).

(C.14)

(C.15)

(C.16)
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Portanto, considerando os respectivdaculos de norma urétia e energia internaao-

extensiva:

Tr(Z)=1 e Ug=Tr(ZH), (C.17)

maximiza-se a Eq. (C.14), produzindo a seguinte matriz densidade:

P = [i_u_zqq)ﬁ/H]&. (C.18)
Zq € a fun@o de partigo:
Z =Tr{[i— <1—q>ﬁ'H]1i'q}, (C.19)
e B’ o pa@metro energtico:
B

B =

—— . (C.20)
{Tr@@q)} T (1-q)BUq

G. Kaniadakis menciona em [152] que a entropia escort (e cieaggmente a entropia da
MENESDE) rao pode ser expressa como o trago de algum logaritmo deformado. A entropia
de Renyi e a entropia Landsberg-Vedral tampouco podem ser expressas como tracos. Como
contra-exemplo temos a entropia Havrda & Charvat -Obay - Tsallis e a entropia de grupo

guantico (ver Eq. B.6).
Positividade e Concavidade na MENESDE

Toda entropia tem que cumprir as propriedades de Positividade e Concavidade. No que diz
respeitoa primeira propriedade, a entropia da MENESDE confirmam-r&,patque, em

principio, trata-se apenas de uma mudanca déveis da entropia Havrda & Charvat - Dary
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- Tsallis. No que diz respeita segunda propriedade, temos que S. Abe — no contexto de
distribuigdes escort — afirma que a entropia escad satisfaz a concavidade [153]. Conside-
ramos gque sedo existem distribuies escort — sendo esta uma peslconseéncia desta tese

— 0s estudos com distribwies escort deveriam ser aprofundados. Assim sendo, a concavidade

na MENESDE torna-se um problema em aberto.

Didaticamente, temos que concavidade significa que a entropia deve satisfazer a seguinte

relag@o:

0 > u +(L—w)Shs, com p=pp'+(1-p)p” e 0<u<l (C.21)

Sabe-se que a estabilidade termadiica — quer dizer estabilidade diante de pertusbagn-
ergeticas -€ resultado da concavidade da entropia. A trangeecie da concavidade para a Lei

Zero e a 2 Lei da Termodiamicaé salientada por C. Tsallis em [8].
Calculo dos Valores Medios Quanticos na MENESDE

Na MENESDE, asdrmulas dos valores @dios se definem de maneira gaalrassim comaosm
definidos na estadtica de Boltzmann-Gibbs. Este simples fato permite uma coanoia com
0 conceito de trago parcial. Assim, os valoresdis para um sistema compo#e- B, no

espaco de Hilbert completo (EHCa®sdadas por:
<On>=Trap)(#0a) e <Op>=Trap)(#0p), (C.22)
e nos respectivos subespacos de Hilbert (SEH):

< Op>=Tra(Pa0n) € < Op>=Trg(Ps0B). (C.23)
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Oa e Og, comoé usual, &o operadores que representam olmeris no espaco de Hilbert
completo. Oa e O representam o0s obséweis nos subespacos de Hilbert. Por ser de inte-
resse experimental mostramos valoresdios rdo-extensivos para um sistema composto de

trés componentésLogo, as érmulas para as magnetiZss §0:

MA:TrA(gA@A/AZ)%:, MBZTrB(QBﬁB/BZ)ﬁ]—E e Mc=Trc(90<@B/cz)%7(C-24)

e para as energias internas:
Ua =Tra(Pasa), Upg=Trg(Ppi#s) e Uc = Trc(Pc i), (C.25)
onde, desta vez, temos que as matrizes par@ais s
Ppn=Trec) (), Pe=Trac)(P) € Fc=Trap (). (C.26)

Rever o final da subs&g 3.2.1, a respeito dos @anetros que aparecem na@srulas das

magnetizages e energias internaagrextensivas.

Na MENESDE, a Aditividade da Energia Interna € Postulada
ou Obtida Teoricamente?

Caso o Hamiltoniano seja aditivo, @&ota energia interna tem que ser, necessariamente, aditiva,
sem considerar se os sistemas slinamicamente independentes ou correlacionados. Assim,

dado o Hamiltoniano de um sistema compdste- Ha + Hg, temos o valor radio no EHC:
U(A,B) = Tr(AB)(,@H) = TI’(AB)(@HA) +Tr(A,B)(r@HB) =Ua+Ug. (C.27)
Nos subespacos de Hilbert, temos:

Uag) = Tra(Zas#a) + Tre(Pe#8) = Up+Up. (C.28)

2A generalizago para N componentésimediata.
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A aditividade da energia interna surgegralda aditividade do Hamiltoniano, da propriedade de
linearidade do traco parcial, ou seja,('brx +[3Y> =aoTr (X) +BTr (Y) . O trabalho de C.
Ou e J. Chen tem uma outra &csterica em que a energia internagé aditiva [154]. Estes
autores consideram que a aditividade da energia interna, rinina@stastica rao-extensiva,
guebra o prinipio de conservap da energia; assim como entra em cont@alicom a Lei
Zero da Termodiamica. Na mesma linha de pesquisa, Q. A. Wahgl. propuseram uma

pseudo-aditividade para a energids5].
Independencia Estaistica na MENESDE

Na MENESDE o existe indeper@hcia estastica para sistemas dinamicamente indepen-
dentes. A matriz densidade determina uma coréelagtinseca, devido a ser uma distrilgi;

do tipo lei de pcgéncia. Contudo, quando assumirmos a indepeoid estastica, atrags de

1 1

1 1 1
L@(‘L.B) = P\ ® Pg, ter-seda uma brmula de pseudo-aditividade. A seguir, de maneiédaya

a Eqg. (3.14), mostramos congdeito este alculo:
q-1 1.]79
K Shm =1- {Tr(A,B) (@q)l = 1-xy = 1-(x+1-1)(y+1-1)(C.29)

onde introduzimos os pametros:

—q

X = lTrA(@E)} e y= [Trg(ﬁé)}q. (C.30)

Assim temos adrmula de pseudo-aditividade:

e =+ s+ T Vgrsy c31)
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Neste sentido, deve ser mencionado que S. Abe argumenta uma pseudo-aditividade para sis-

temas correlacionados [156]:

1_
SaB) =S+ Spa + ( K 9 SSEVNE (C.32)

Sg|a € a entropia condicional dgdadoA.
Calor Espedfico e1?* Lei da Termodinamica na MENESDE

Esteé um tema importante, e ainda um problema em aberto, porguiéai fia Termodi@mica

se ergue como um dos pilares fundamentaisisiad. Trabalhos como os de S. Abe e A.K.
Rajagopal, R. S. Mendes e outrégttentado explicar o tema [157, 88]. Primeiro, analisaremos
o calor espéifico a luz da estastica de Boltzmann-Gibbs, e depois no contexto da MENESDE

(ou na meanica estastica rao-extensiva).

Na estdistica de Boltzmann-Gibbs, existem duéasiiulas sicas para o calor espico.

Umaé a defini@o de R. Clausius:
JdSaB
Cap) = T%, (C.33)

daqui podemos dizer que o calor egfieo, para um sistema composto com Hamiltoniahe:
Ha + Hg, € aditivo, pois a entropia possui aditividade. A outseniula para o calor espiico

surge da & Lei da Termodiamica U = TdS comdV = 0):

C = — . C.34
(AB) 3T (C.34)
Como conseiggncia destaltima formula, o calor espéfico tamkemé aditivo:

C(A,B) =Ca+Cs. (C.35)
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Por outro lado, na MENESDE, assim como na &reca estastica rao-extensiva, temos que
a entropia Ao é aditiva. Enfio, a definigo de Clausiusao produzia a aditividade do calor
espedico. O uso da Eq. (C.34) produz a aditividade do calor éfipecpois a energia interna
é aditiva. Mas esta equag se originou da® Lei da Termodi@mica. Essa equag riio pode
ser usada na MENESDE (ou niadca estastica riio extensiva). Assim, a seguinte equévalia

nao funciona:

_ 9% _ 9Yq
C=Tor =22 (C.36)

O argumento de que exista uma lLei da Termodi@amica rdo-extensiva leva a uma incon-
siséncia: por um lado, temos um calor esjffieo nao aditivo, segundo a defidig kasica de
Clausius; e por outro lado, um calor esjfieo aditivo, pois a energia internao-extensivaée
aditiva. Enfim, utilizar uma entropiado aditiva junto com uma energia interna aditiva traz
problemasa teoria @o-extensiva. Segund@nos pesquisadores, a sawcdos problemas nas

leis termodimicas pode significar o sucesso definitivo da mencionada teoria.

Contudo,a maneira de ilustrép, podemos mencionar que S. Adteal, em 2001]88],

analisando as relaes termodidmicas @o-extensivas, definiram a chamada temperatsicaf

1— 1
Tris = <1+—k qsq)@, (C.37)
assim como a preas fisica:
- Ths 0.
Pris = 1t l;kC]Sq 3V (C.38)

Eles argumentaram que estas duas défesgconduziriam a uma modifiéag da definigo de
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Clausius da entropia termodimica.

dQy K [ 1-q }
= —dln|1+——S]. C.39
Tiis 1—q k (C-39)

Naturalmente que propuseram@llei da Termodi@mica r@o-extensiva:

Finalmente, S. Abe estuda, nwe¥print de 2005a mencionada lei termodimica junto com o

problema do conceito de temperatura na améza estastica rio-extensiva [86].
Estabilidade de Lesche ou Robustez Experimental

Em 1982, B. Lesche pr@s o conhecido ci@rio de estabilidade para conhecer se uraipetro
pode ser observado (no contexto da teoria do controle) [158]. Devido ao fadoedesfir um
conceito hordnimo em termodiamica, geralmente este éiito € chamado de robustez experi-
mental (a estabilidade termodimica est associada concavidade da entropia). Consideremos
que a dishncia variacional ou norma (o subindice 1 se deve a que esta r@lagem podseis
generalizages parag # 1.: ||p— P|| = Y[L1|pi — P/| esteja relacionadas medides experi-
mentais que diferenciam duas distrikbesp ep’. Sep’ for um deslocamento infinitesimal de
p, € uma quantidade,) nao muda bruscamente seu valor, podemos dizer que esia@aoe

eshvel ou obseravel. Isto se pode expressar como:

Ve 38 demodoque: |p—p1<8 = || < elmax (C.41)

B. Lesche argumenta que a entropia Boltzmann-Géblesavel, mas &0 a entropia de

Rényi paraq # 1. De igual maneira, S. Abe argumenta dieé eshvel parag > 0 [159],
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enquanto ﬁ‘ e a entropia de &yi, paraqg # 1, nao fi0 esaveis, segundo 0 mencionado

pesquisador.

No entanto, P. Jizba e T. Arimitsu, em 2004 e em outubro deste ano, mostraram que a
proposta de B. Lesche um conceito ainda por esclarecer. Argumentam que seésigride
observabilidade de Lesche for usado arbitrariamente, surgiram muitos problemas. Os autores
contestam as consé@ncias da robustez experimental para a entropiaé&ig/iR Consideram
gue sistemas com um numero finito de microestados, ou sistemas fra@taexesnplos nos
guais a entropia de @hyi satisfaz a observabilidade. Deve-se isto a que as disfigsiige
probabilidade dos sistemas flszem as situdies citicas consideradas por Lesche. O trabalho
de T. Yamano reforca essa®ids [160]. Depois de analisar a estabilidade de Lesche aplicada a
varias entropias generalizadas, este autor sugereaguexista uma ra para que esse @ito
seja decisivo quando se quer conhecer a validez de uma entropia generalizada. Inclusive, A.
G. Bashkirov, contastando os argumentos de S. Abe [159], elaborou uma defesa, ainda bastante
acirrada, da entropia degRyi [161]. No entanto, usando esseémiid, junto com deformdies
espedicas para os valores de entropia, C. Tsallis e E. Brigatti argumentam que a entropia escort
(entropia da MENESDE, salvo a diferente interprétag mencionada), assim como a entropia

de Renyie a entropié%' nao satisfariam a propriedade de robustez experimental .

Atualmente, na mémica estastica rao-extensiva, muitos conceitos, q@erfo se uti-
lizam, esfio sendo revalorizados. Como exemplos temos que, em [162], G. L. Ferri, $édart
e A. Plastino sugerem revalorizar & ersao, assim como o trabalho de S. Abe em que inter-
preta o paiimetro de LagrangB como defini@o de temperatura [86]. Acreditamos que isto

esteja acontecendo porquanto muitos temasestndo esclarecidos. Esta tese visa a colaborar
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nesse sentido.

Finalmente, para usar este modelo os sistemas teriam que ter ingrediénteglaos
exigidos pela 3 versio: a) Geometria fractal; b) Mdma ou interago de longo alcance; c)

Inomogeneidades; e d) Dissifzex



Apéndice D

Artigos Referentes a Esta Tese

Nasultimas folhas desta tesapos o Indice anexamos umabpia do artigo publicado no
Physica A assim como umadpia de um outro artigo submetido no dito jpelico. Deve ser
salientado que as nof@gs iniciais depa q € pg g, NO artigo publicado, assim como as ndeg
Fa e Fg,no artigo submetido, foram modificadas nesta tese pelo fato deacentéido desta
teseutilizamos a usual entropi&,;, ndo normalizada No artigo publicado, assim como no

submetido, usamos a entropia de Abe-Rajagc@éhormalizada.
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Abstract

We investigate the magnetic properties of a composed nonextensive system. The work is
motivated by recent proposals that manganites are magnetically nonextensive objects, according
to Tsallis statistics. We consider a two-parts composed system, 4—B (both spins %), and calculate
self-consistently the partial magnetizations in the mean field approximation, M, and Mj, for the
cases the coupling between the subsystems is either ferro or anti-ferromagnetic. This involves
the notion of partial trace in the nonextensive statistics. For temperatures below the magnetic
ordering temperatures, and g # 1, we found strong disagreement between the M vs. T curves
calculated from the total 4 x 4 Hilbert space, through p?, when compared to the calculation made
from the 2 x 2 subspaces, if we use the usual definition pys) = Trawu)(p), and then elevates
the matrices to the gth power, as adopted in other contexts in the literature of the nonextensive
statistics. On another hand, full agreement is found if we take pus)q = Trpu)(p?), remaining ¢
an implicit parameter.

(© 2004 Elsevier B.V. All rights reserved.

PACS: 7547 Lx; 05.90.4+m

Keywords: Manganites; Non-extensive statistics; Partial trace

Manganese oxides, also named manganites, have recently been suggested as examples
of systems where Tsallis nonextensivity is manifest [1-3]. In the context of mean field
approximation, it was found a linear dependence between 7 and the entropic parameter
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q in La-based ferromagnetic manganites [1]; the anomalous behavior of the magnetic
susceptibility was correctly described in the paramagnetic phase of Lajy;3Ca;;3MnO3 [2]
and the paramagnetic-ferromagnetic phase diagram of LaggoY0.07Ca33MnO; correctly
reproduced using the nonextensive approach [3]. In this latter work it is analytically
shown that the entropic parameter ¢ is associated to the magnetic susceptibility of the
material. Manganites exhibit the correct features for presenting nonextensivity: they
are strong correlated long-range interaction systems [4], they present fractality [4] and
they are magnetically inhomogeneous objects [5,6], with various properties dominated
by intrinsic inhomogeneities [7,8]. It is therefore interesting to further investigate the
magnetic properties of nonextensive systems. Moreover, the nonextensive statistics of-
fers an alternative and simple approach to describe such an important class of magnetic
materials, the manganites, which can be subject of experimental tests in a straightfor-
ward way, and therefore is a guide for first-principle models of magnetism.

In this paper we consider a composed 4 — B spin % system coupled either ferro or
anti-ferromagnetically, in the mean field approximation. Here the concern is to inves-
tigate the calculation of marginal density matrices in the nonextensive context. This is
important in a variety of situations: for classical information theory [9], for the study
of criteria of separability in quantum mechanics [10,11], and for the foundations of
the nonextensive statistics itself [12,13]. Although the concept of marginal density ma-
trices appears in many works, no concrete example of application to magnetism has
been presented to date. For this purpose magnetic systems are ideal because of their
experimental connections to manganites.

We take a self-consistent mean field approximation, where the Hamiltonian is given
by [14]:

Hy = —284B, — 2558y , (1)
where the mean field acting on each subsystem is:
By=By+ AyMy + AypMp, and By =B+ igMp+ IugMy . (2)

By is the external field. The intra-lattice couplings satisfy: 14, 4z > 0, and the inter-
lattices couplings satisfy : 445 > 0 for ferromagnetic and 445 < 0 for antiferromagnetic
ordering.

Now, the subsystems magnetizations can be obtained in two different ways. Either
we use the total density matrix, p?:

_, TrSAp")

Tr (S8 p1
MA— and MB_2M

Tr(p?) -7 Tr(p?)

where p? = [1 — (1 — q)p #1778, Z, is the generalized partition function, and
B = B/(1/Tr(p?) + (1 — q)BU,) or we use marginal matrices, obtained from partial
tracing the total density matrix.

Before starting the calculations, it is interesting to note that the above distribution
of probabilities is obtained from the maximization of the (normalized) nonextensive
entropy (Tsallis entropy) [15]:

1= Tr(p?)
“7 (g - DTrps

, 3)

(4)
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subject to the norm and energy constraints:

Tr(A p?)
T =1, U=——> 5
=1 U= (5)
So we have the averaged value
Tr(Op?)
p —_~~F 7 6
"= () ©)

Notice that the averaged value in the nonextensive formalism of an observable O is
different from the usual one, and can be formally related to the usual form by using
the escort distributions, i.e., P=p?/Tr(p?), with the inverse relation being given by p=
PY4/Tr(P'4). In particular, the nonextensive statistical mechanics has been applied in
several situations such as anomalous diffusion [16], evolution of stellar self-gravitating
systems away from thermal equilibrium [17], anomalous relaxation through electron—
phonon interaction [18], ferrofluid-like systems [19], dynamic systems [20] and to study
the microscopic dynamics of the metastable quasi-stationary states in the Hamiltonian
mean field model [21].

Egs. (2) and (3) must be solved self-consistently. In the case of a two spin %
system, the calculation involves summing in either a 4 x 4 Hilbert space or two 2 x 2
subspaces. Of course, since the magnetization is a thermodynamic observable, both
approaches must yield the same result. Our goal is to compare two ways of partial
tracing, and show that full agreement occurs only for one of them. In the first one,
which we will call method I, the marginal densities are obtained from:

pa=Trg(p) and pp="Tr(p) (7)

after convergence is achieved, and then subsequently powered to ¢; to obtain M, and
Mp, we simply replace the 4 x 4 matrix p? in Eq. (3) by the 2 x 2 matrices p% and p%.
This is the approach used, for instance, in Refs. [9,10] in the context of separability
of quantum systems.

In method II, we set p’ = p? and partial trace p’, remaining the entropic index
implicit:

paq=Trpg(p?) and pp,=Try(p?). (8)

It is shown below that only method II reaches full agreement with the calculation
made with the total density matrix. Therefore, at least in the context of nonextensive
magnetism, the relevant statistical quantity seems to be p’, instead of p.

Fig. 1(a) exhibits M, vs. T curves obtained self-consistently with method I, for
various values of ¢, and By = 0. Full circles are calculations made with the marginal
density matrix, p%, and continuous lines are calculations using the complete 4 x 4
density matrix. The disagreement for ¢ below 0.9 is evident. Fig. 1(b) shows the same
calculations made with method II. We see that in this case there is plain agreement
for the full range of temperature and all values of ¢. Figs. 2(a) and (b) show the
corresponding curves for the anti-ferromagnetic case. We see that for By = 0 the total
magnetization is always equal to zero in both cases, but the disagreement in method I
for ¢ < 0.9 is again evident.
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Fig. 1. (a) Comparison of M vs. T curves calculated with method I (see text) for sublattice 4 in the
ferromagnetic case (445 > 0). Continuous lines are calculations from the full 4 X 4 density matrices, and
dots are calculations with the reduced p%. Sublattice B shows the same behavior. The values of ¢ from left
to right curves are ¢ =0.1,0.3,0.5,0.7,0.9, 1.0. (b) Same curves calculated with method II.

This paper focused in the concept of partial tracing and marginal densities of com-
posed systems in the nonextensive statistics. This is important in a variety of situations,
and manganites offer an access door to experimentally testing these ideas. From mea-
suring M vs. T curves for various values of the external field, By, the specific heat can
be derived [22,23]. In more realistic models of manganites, different ionic species and
the effects of crystal-field, including the Jean—Teller effect must be taken into account
[4,24,25].

On the nonextensive statistics side, it is very important to come up with a clear
concept of partial tracing. The famous formula of the pseudo-additivity for the entropies
of nonextensive systems [12]

Sg(A 4 B) = S4(4) + S¢(B) + (1 — ¢)S(4)S4(B)

relies on the assumption that for statistically independent systems, the relation p? =
p% ® p% holds, and therefore it is important to know how to obtain p, and pp for
composed systems. The quantities p,, and pg , used in this paper to calculate the sub-
lattice magnetizations cannot be connected in a simple way to the definition adopted
in other works, for instance in Ref. [10]. Very recent developments [26] show that
nonextensive entropies can become additive for particular values of ¢. Since the mag-
netization of a sample must be proportional to the number of magnetic moments (a
natural consequence of the additivity of entropies), there may be important connections
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Hilbert space 4x4
o Hilbert space 2x2

M, (a.u.)

Method |
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=

— Hilbert space 4x4
o Hilbert space 2x2
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T T
300 400

Fig. 2. (a) Comparison of M vs. T curves calculated with method I (see text) for sublattices 4 and B in
the antiferromagnetic case (445 < 0). Continuous lines are calculations from the full 4 x 4 density matrices,
and dots are calculations with the reduced matrices pj and qu. The values of g from left to right curves are
¢=20.1,0.3,0.5,0.7,0.9,1.0. (b) Same curves calculated with method II.

between such particular values of g and the physical parameters of the system, such
as T¢, as suggested in the present paper and in Ref. [1].
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Abstract

In this paper a composed A — B magnetic system, with spins J4 = 2
and JPB = 3/2, is considered within the mean-field approximation,
in the framework of Tsallis non-extensive statistics. Our motivation
is twofold: (1) to approach the existing experimental data of man-
ganese oxides (manganites), where Mn®*+ and Mn** form two magnetic
sublattices, and (2) to investigate the structure of non-extensive den-
sity matrices of composed systems. By imposing that thermodynamic
quantities, such as the magnetization of sublattices A and B, must be
invariant whether the calculation is taken over the total Hilbert space
or over partial subspaces, we found that the expression for the non-
extensive entropy must be adapted. Our argument is supported by
calculation of sublattices magnetization M4 and Mp, internal energy,
U4 and Up, magnetic specific heat C'4 and C'g and the entropy S4 and
Sp. It is shown that only with the modified entropy the two methods
of calculation agree to each other. Internal energy and magnetization
are additive, but no clear relationship was found between S4, Sp and
the total entropy Sayp for ¢ # 1. It is shown that the reason for the
failure of the standard way of calculation is the assumption of statisti-
cal independence between the two subsystems, which however does not
affect the density matrix in the full Hilbert space.



Recently, Reis et. al. [1, 2, 3] have provided experimental evidences that
the magnetic properties of manganese oxides, or simply manganites, must
be interpreted within the framework of Tsallis non-extensive statistics [4, 5].
This proposal should interest both, the magnetic and the statistical physics
communities, for at least two reasons: (1) up to date no first-principle model
is known to account for the whole complexity of the physical properties
of manganites. Therefore, phenomenological tools to treat these materials
should be welcome; (2) samples of manganites are simple to be made, and
even sophisticated high purity single-crystal samples are nowadays available
[6]. Therefore, from one hand manganites are an easy way to test the conse-
quences of non-extensive statistics and, from another, nonextensive statistics
is a parametrical tool to treat manganites. One of the greatest challenges
of the theoretical non-extensive framework is to find relationships between
the entropic parameter ¢ and the dynamical variables of a system. In Ref.
[3] it is analytically shown that ¢ relates to the magnetic susceptibility of
the material. Finally, one must mention that manganites present many of
the correct ingredients for non-extensivity: they are fractal [6], they are
inhomogeneous [7, 8] and they exhibit long-range interaction [6].

In a previous publication [9] we investigated the magnetic properties of
a non-extensive composed system of two spins 1/2 within the mean-field
approximation. It was shown that in order the sublattices magnetization,
calculated from the full Hilbert space, to agree with the same quantity cal-
culated from the subspaces, the respective partial traces should be per-
formed over the quantity p? instead of p. This conflicts with the standard
approach, and rises important questions concerning the structure of non-
extensive density matrix space, particularly the notion of statistical inde-
pendence. Besides, p? cannot be interpreted as a true density matrix, since

it is not normalized. In the present paper, we carried the analysis further



and show that with an appropriate modification in the definition of the non-
extensive entropy, it is possible to keep the usual interpretation of partial
tracing, at the same time making the two methods of calculation agree to
each other. Such a modification does not affect the usual formalism in any
fashion, whenever full Hilbert spaces are under consideration.

The starting point is the simple remark that thermodynamics observ-
ables of a composed system must not depend on the dimension of Hilbert
spaces. Therefore, we impose the following guiding principle for a com-

posed A — B system,

Or =0, (1)

where O is a thermodynamic quantity of either subsystem, corresponding
to a quantum mechanical observable O. The subscripts f and p stand for
full and partial Hilbert spaces, respectively.

Similarly to what was done in Ref. [10], we propose that non-extensive

entropy must be defined as:

Tr(p?Lngp)
S, = —k——L (2)
! Ti(p?)
and the g-logarithm [4, 5]:
(-9 _ 71
p
Lngp = —=—,— 8)

where I is the identity matrix in the full Hilbert space. From (2) and (3)

we obtain the normalized form of the nonextensive entropy [11] :

1 —Tr(p)

5= (g - DTe(p)



Maximization of S, in Eq. (4), subject to the norm and energy con-

straints:

() =L U, = g, )

leads to the well known equilibrium distribution:

[1—(1—q)pH]Ts

= 6
p 7, : (6)

where Z; is the generalized partition function :

gl
7y =11 - (1 - )M ], )
and
p

/6, =71 (8)

Trpe + (1 - Q)ﬁUq

According to this, if p describes a composed A — B system, each subsys-

tem entropy should be given, in the full Hilbert space, by:

Tr(pLngp'y) Tr(p?Lngplp)
Sy=—k—L9PA) and Sy = —k—L 9B (9)
Tr(p9) Tr(p?)
where:
pPa=pa®Ip and pp =140 pp (10)

where I, and Ip are the identity matrices in the respective Hilbert sub-

spaces, and ps = Trp(p) and pp = Tra(p).



Upon the assumption of statistical independence,

Php = Ph ® P (11)

the standard formulas for the entropies in the subspaces are obtained:

1 — Tr(p%) 1 — Tr(pf)
Sp=—+"+—~ and Sp=-——"""7~ 12
(= DTr(p) (4= 17(o5) 12
which relates to the total entropy, S44p through the formula:
S S
Sarp = —2 B+ (1-¢)SaSs (13)

(o) (o)

However, in order to preserve the traditional and well established notions
of partial traces and expected values, we propose that the correct way to
calculate the subsystems entropy (in the subspaces A and B) must include

weight factors F4 and Fp in the following way:

Tra(Falngpa) Trp(FpLngpp)
Sy=—k— 274 and Sp=—k 14
4 Tra(Fa) B Trs(Fp) (14)
where
Fy=Trp(p?) and Fp = Tra(p?) (15)

However, it is simple to see that F4 and Fp cannot be taken as the

density matrices of the subsystems, for if they were, one would have:



from which, using the standard formulae, we would arrive to the following

inconsistency:

SAESA+B and SBESA+B (17)

The F factors can be also included in the definition of the normalized
form of Tsallis entropy. This will affect only the expression for the energy
parameter /' [2].

We will now exemplify the above considerations with the case of a system
composed by two magnetically coupled sublattices, A and B, with spins
JA = 2 and JB = 3/2. These are the spins of free-ion Mn®>* and Mn?,
respectively.

In the mean field approximation, the Hamiltonian is given by [12]:

Hyr =Ha + Hp; (18)

with

Hy=—gaJ By and Hp=—gpJPBp (19)

where the mean field acting on each subsystem is:

By=By+AsMs +AapMp and Bp = By+ ApMp+ AapM4 (20)

where By is the external field and g4 = 2/3 and gp = 4/5. The intra-
lattice couplings satisfy: A4, Ag > 0, and the inter-lattices coupling satisfy

: Aap > 0 for ferromagnetic and Agp < 0 for antiferromagnetic ordering

13,



In the present case, the dimension of the full Hilbert subspace is 20 x 20,
and the Hilbert spaces of the subsystems are 5x 5, (J4 = 2) and 4 x4, (J? =
3/2) dimensional.

According to our proposal, the sublattices magnetizations are given by :

TI'A(FAJA) TI'B(FBJB)
My =gqg———"%72 d Mg =gp————22 21
A= 94 Tra(Fa) an B =95 Trp(Fp) 2D
whereas in the usual formalism we have:
Tr q 7A Tr q 1B
MA = g4 A(pAq‘]z ) and MB = g5 B(pB;Iz ) (22)
Tra(p}y) Trp(pp)
where
‘ q
PA(B) = {TYB(A) (P)} (23)
In the full Hilbert space we obviously have:
A(B)
Tr(p?J:")
M =g _ 24
AB) = 9AB) Ty (0} (24)

Similarly, the contribution of each sublattice to the internal energy are,

TrA(FAHA) TrB(FBHB)
Upr=—"———- and Up=——"7"—=- 25
AT T (Fa) B T (Fp) (25)
and to the specific heat [14]:
i 35’,4 . aSB
Ca= {T T }Bo and Cp = {T T }Bo (26)



Notice that, for ¢ # 1, the non-additivity of the entropies leads to non-
additivity of the specific heat.

The above quantities were calculated self-consistently using the two ap-
proaches, the standard one and our proposal. The results are as follows.
Figure 1 shows the comparison between the temperature dependence of the
magnetization of subllatices A and B, calculated in the full Hilbert space
(Eq. 24) with method I (Eq. 22), and method II (Eq. 21) for the follow-
ing values of ¢: 0.1,0.3,0.5,0.7,0.9,1.0. Figure 2 shows the similar results
for the internal energies U4 and Up. Figures 3 and 4 compare the contri-
butions to the sublattices entropy and specific heat. Figure 6 shows that
non-extensive magnetizations and internal energy become additive only on
method II. Calculation was made for ¢ = 0.3,0.7. One could not derive an

analytical expression relating S4 and Sp to S4B,

The reason for the failure of the standard method of calculation, Eqs.
(22) (and similar expressions for other quantities) is that it is valid only for
statistically independent systems, a notion which is still not clear in the con-
text of nonextensive statistics, and of course does not apply to the case of
coupled magnetic systems. On the other hand, the standard expressions can
be derived from the expressions (21), and (25), which can then be considered
a generalization of the first ones. These observations apply to the entropy,
as well. Therefore, we conclude that Eqgs. (14) must replace the usual
expressions, Eqgs. (12) for the entropy of nonextensive composed systems.
The analysis of the nonextensive entropy of composed systems can find ap-
plications in systems such as alloys, glasses and magnetoresistive materials
[19, 20, 21]. This is an important aspect to the formalism of nonextensive

statistics, but which has not been much developed. From one hand, the



possibility of making an experimental connection to manganites opens up
the possibility of laboratorial tests of the formalism, and from another hand
offers to the magnetism community a convenient parametric tool to interpret

and classify the magnetic behavior of manganites.



Figure Captions

e Figure 1 - Magnetizations of sublattices A and B of a ferromagnetically
coupled system. Continuous line is the calculation made in the full
Hilbert space, and symbols are the results of calcultion in subspaces
using either method T or II (see text for details). Notice that only
method IT reaches plain agreement with the calculation in full Hilbert

space.

e Figure 2 - Internal energies of sublattices A and B of a ferromagnet-
ically coupled system. Continuous line is the calculation made in the
full Hilbert space, and symbols are the results of calculation in sub-
spaces using either method I or II (see text for details). Notice that
only method IT reaches plain agreement with the calculation in full

Hilbert space.

e Figure 3 - Partial magnetic entropies of sublattices A and B of a ferro-
magnetically coupled system. Continuous line is the calculation made
in the full Hilbert space, and symbols are the results of calculation
in subspaces using either method I or IT (see text for details). Notice
that only method II reaches plain agreement with the calculation in

full Hilbert space.

e Figure 4 - Contribution to the magnetic specific heat from sublattices
A and B of a ferromagnetically coupled system. Continuous line is the
calculation made in the full Hilbert space, and symbols are the results
of calculation in subspaces using either method I or II (see text for
details). Notice that only method II reaches plain agreement with the

calculation in full Hilbert space.

e Figure 5 - Additivity in the non-extensive formalism occurs only on

10



method IT of calculation (see text for details). This is a desired prop-
erty for a magnetic system, sinse that it preserves the total number of

spins.

11
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