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RESUMO

Estudamos as propriedades magnetoeldsticas de uma cadeia de diamante Ising-Heisenberg
com spin-1, cuja célula unitdria elementar consiste de dois spins Heisenberg decorados e um
spin Ising nodal. E assumido que os dtomos dos spins Heisenberg decorados vibram harmo-
nicamente, perpendicular ao eixo da cadeia, enquanto os dtomos nodais envolvendo os spins
Ising, sdo rigidos e ignorados quando a cadeia vibra. O efeito do acoplamento magnetoelastico
no estado fundamental e nas propriedades de temperatura finita € particularmente investigado
nas vizinhangas do ponto triplo, dependendo da constante de rigidez da mola atribuida a inte-
racdo tipo Heisenberg. A natureza magnetoelastica dos dimeros Heisenberg € refletida através
de um platd ndo nulo da entropia emergente em uma regido de baixas temperaturas, enquanto
o calor especifico exibe um pico andmalo ligeiramente abaixo da regido de temperatura cor-
respondente ao platd da entropia. A magnetizacdo também exibe um platd na mesma regidao
de temperatura com um valor quase saturado, antes de gradualmente tender a zero quando a
temperatura aumenta. A suscetibilidade magnética exibe na regido do platd uma dependén-
cia inversa da temperatura, que falha levemente acima desse platd, enquanto para temperaturas
suficientemente altas uma dependéncia inversa da temperatura € novamente recuperada.

Palavras-chave: Modelo Ising-Heisenberg. Propriedades magnetoeldsticas. Ponto triplo.



ABSTRACT

We study magnetoelastic properties of a spin-1/2 Ising-Heisenberg diamond chain, whose
elementary unit cell consist from two decorating Heisenberg spins and one nodal Ising spin. Itis
assumed that each couple of the decorating atoms including the Heisenberg spins harmonically
vibrates perpendicularly to the chain axis, while the nodal atoms involving the Ising spins are
placed at rigid positions when ignoring their lattice vibrations. An effect of the magnetoelastic
coupling on a ground state and finite-temperature properties is particularly investigated close to
a triple coexistence point depending on a spring-stiffness constant ascribed to the Heisenberg
interaction. The magnetoelastic nature of the Heisenberg dimers is reflected through a non-null
plateau of the entropy emergent in a low-temperature region, whereas the specific heat displays
an anomalous peak slightly below the temperature region corresponding to the entropy plateau.
The magnetization also exhibits a plateau in the same temperature region at almost saturated
value before it gradually tends to zero upon increasing of temperature. The magnetic suscepti-
bility displays within the plateau region an inverse temperature dependence, which fails slightly
above this plateau, whereas an inverse temperature dependence is repeatedly recovered at high
enough temperatures.

Keywords: Ising-Heisenberg Model. Magnetoelastic properties. Triple point.
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1 INTRODUCAO

O magnetismo € um fendmeno que fascina o ser humano desde sua descoberta na An-
tiguidade Grega, embora haja relatos anteriores na China (TONIDANDEL; ARAUJO; BOA-
VENTURA, 2018). Diz-se que um pastor na regido da Magnésia - vem dai o nome atual do
minério magnetita - observou que havia um tipo de pedra que atraia outras do mesmo tipo e
alguns metais. Desde entdo a curiosidade que este fendmeno gera possibilitou muitos avangos
cientificos, e os materiais magnéticos desenvolvidos movem um mercado biliondrio. Porém,
entre a descoberta da magnetita até as aplicacdes do magnetismo gerarem bilhdes houve um
longo percurso. A primeira aplicagdo conhecida € a bussola, embora muito antes tivesse sido
inventado na China um aparelho semelhante em forma de colher (COEY, 2010).

Muitas pessoas tentaram explicar o0 magnetismo, e por muito tempo nao houve qualquer
explicagdo que poderia ser considerada "cientifica". Foi apenas no séc. XIX, por meio de cien-
tistas como Ampere, Faraday, Oersted, Curie, etc. que comegou-se a entender este fendmeno.
No ano de 1873, Maxwell, em seu "Treatise on eletricity and magnetism", sintetizou as quatro
equagdes do eletromagnetismo (MAXWELL, 1873).

Ja no século XX com o surgimento da teoria quintica e o interesse pelo mundo su-
batdmico, possibilitaram o melhor entendimento do magnetismo.Nesse mesmo periodo houve
a proposicao dos primeiros modelos magnéticos, destacando-se os de Ising e Heisenberg, que
estudamos nesse trabalho (COEY, 2010).

Ha alguns anos o magnetismo em sistemas de baixa dimensionalidade vem se desta-
cando, em parte devido aos materiais que vem surgindo desde entdo, com vdrias aplicacdes
tecnoldgicas, que sdo usados para fabricar transistores, transmitir dados etc. e também por ser
relativamente menos complicado encontrar as solucdes analiticas (BAXTER, 2016).

As vibragdes atdmicas dos materiais cristalinos podem influenciar o ordenamento mag-
nético e vice-versa. A aplicacdo de um campo magnético externo pode induzir deformagdes nas
redes através das interacOes magnetoeldsticas e consequentemente as propriedades magneto-
termodinamicas e materiais ferromagnéticos também poderao ser alteradas (HENRIQUES; SA-
LINAS, 1987; MASSIMINO; DIEP, 2000; BOUBCHEUR; MASSIMINO; DIEP, 2001). Um
estudo termodindmico rigoroso dos cristais magnéticos envolvendo suas propriedades magnéti-
cas, vibracionais e eldsticas ainda permanece um problema desafiador de interesse da pesquisa
atual devido a dificuldades computacionais decorrentes de um acoplamento mutuo dos graus de

liberdade da parte magnética e da rede, através da interacdo magnetoeldstica.
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As mudancas magnetoeldsticas s@o tipicamente muito pequenas, a taxa de deformacao
€, por exemplo, de ordem entre 105e10°* para ligas a base de Fe—, Ni- e Co—, embora
alguns materiais especificos, como Tbg 3Dy 7Fe; 9 pode exibir grandes alteragcdes magnetoe-
lasticas com medidas de taxa de deformacio de 1073 (ARMSTRONG, 1997). Um novo tipo de
magnetostricao foi encontrado nos materiais posteriormente chamadas de ligas ferromagnéticas
com memoria de forma, como NioMnGa (TICKLE et al., 1999).

O efeito do acoplamento magnetoeléstico foi previamente investigado em uma classe
de modelos Ising mistos de spin-(1/2,5) em redes planares decoradas (STRECKA; ROJAS;
SOUZA, 2012; STRECKA et al., 2019). Os graus de liberdade magnéticos e da rede foram,
neste caso particular, foram desacoplando através da transformacgdo candnica local (ENTING,
1973), a qual deu origem a uma interacio efetiva de primeiros vizinhos para o caso de spin
S=1/2 (STRECKA; ROJAS; SOUZA, 2012) ou a uma interacdo efetiva de trés sitios com
quatro spins mais uma anisotropia uniaxial de um unico fon para o caso de spin § > 1/2
(STRECKA et al., 2019). Tem sido evidenciado que o acoplamento magnetoeldstico impde
uma frustracao de spin notdvel nos d&tomos de decoracdo, o que tem sido amplamente analisado
em redes de Ising de spins mistos com a interagdo de trés sitios com quatro spins em redes
decoradas planares (JASCUR et al., 2016; STUBNA; JASCUR, 2017) com a ajuda de mape-
amentos (transformacodes) exatas (FISHER, 1959; ESSAM; DOMB; GREEN, 1972; ROJAS;
VALVERDE; SOUZA, 2009; STRECKA, 2010; ROJAS; SOUZA, 2011).

Por outro lado, o comportamento magnético das redes unidimensionais chamou atencao
devido a influéncia da compressibilidade da rede. No inicio dos anos sessenta, Mattis e Schultz
(MATTIS; SCHULTZ, 1963) apresentaram uma solucao exata para o modelo de Ising compres-
sivel com condic¢ao de contorno livre e concluiram que ndo hé efeito devido ao acoplamento
spin-rede. Posteriormente Enting (ENTING, 1973) considerou a condic¢do de contorno perio-
dica e verificou que a Hamiltoniana efetiva do spin € equivalente a uma cadeia Ising rigida com
interacoes de primeiro e segundo vizinhos. Salinas (SALINAS, 1973) obteve a energia livre
da cadeia Ising compressivel sujeita a for¢as fixas por uma transformacao padrdao de Legendre,
que a relaciona a energia livre da cadeia Ising compressivel confinada em um comprimento
fixo. No inicio dos anos 80, KneZevi¢ e Milosevi¢ (KNEZEVIC; MILOSEVIC, 1980) conside-
raram a cadeia Ising compressivel com valores de spin mais altos S = 1 e S = 3/2, que podem
ser mapeados para uma Hamiltoniana efetiva de spin rigido, com uma intera¢do biquadrética

adicional.
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Mais recentemente, varios aspectos das cadeias de spins compressiveis foram investiga-
dos, como por exemplo, o efeito de dois campos independentes na cadeia Ising compressivel
(LEMOS et al., 2019), propriedades termodindmicas do modelo de Ising, levando em consi-
deracdo os graus de liberdade elastico e vibracional (BALCERZAK; SZAELOWSKI, 2020) e
as propriedades magnetocaldricas da cadeia Ising (QI et al., 2016). A contribuicdo seminal
neste campo de estudo foi feita por Derzhko e colaboradores ao resolver rigorosamente um
conjunto de quatro modelos de cadeias de spin deformaveis (DERZHKO; STRECKA; GALI-
SOVA, 2013). Entre outros assuntos, Derzhko et al. provaram que a compressibilidade (inversa)
da cadeia Ising em um campo longitudinal e a cadeia XX quantica em um campo transversal
mostra um salto repentino na transicao de fase quantica acionada por campo, enquanto diminui
gradualmente perto de pontos criticos quanticos da cadeia Ising em um campo transverso € a
cadeia Ising-Heisenberg (DERZHKO; STRECKA; GALISOVA, 2013).

Ultimamente, diferentes versdes das cadeias diamante Ising-Heisenberg tém proporcio-
nado um playground util, cheio de caracteristicas intrigantes e descobertas inesperadas, como
por exemplo a existéncia de platds de magnetizacio intermedidrios (LISNYI; STRECKA, 2016;
ANANIKIAN; STRECKA; HOVHANNISYAN, 2014), expoente e superestabilidade de Lya-
punov (ANANIKIAN; HOVHANNISYAN, 2013), ndo conserva¢do da magnetizacdo e estados
fundamentais gelo e fogo (TORRICO; OHANYAN; ROJAS, 2018), efeito magnetocaldrico pro-
nunciado (GALISOVA, 2013), comportamento pseudo-critico imitando uma transicéo de fase
(SOUZA; ROJAS, 2018; GALISOVA; STRECKA, 2015; TORRICO et al., 2016; CARVALHO,
2018) ou a pseudo-universalidade (ROJAS et al., 2019). Mais importante ainda, Derzhko e co-
laboradores (DERZHKO et al., 2015) evidenciaram de forma convincente que a solug¢do exata
para a cadeia de diamante de Ising-Heisenberg pode ser usada como um ponto de partida util
para o tratamento perturbativo do modelo homoélogo completo de Heisenberg. Foi demonstrado
que esse tipo de teoria da perturbacdo de muitos corpos pode até trazer informagdes sobre esta-
dos quanticos exdticos, como um liquido quantico de spin ndo capturado pelo modelo original
de Ising-Heisenberg (DERZHKO et al., 2015).

Além disso, o efeito magnetoeldstico tem sido muito utilizado na construcao de sensores,
com as mais diversas aplicacdes, que incluem desde deteccdao de doencgas a caracterizacdo de

materiais (ROMBALDI, 2019), (TORMES et al., ), (FELIZARI, 2016).
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Tendo tudo isso em vista, com este trabalho, objetiva-se estudar o magnetismo e os
diversos efeitos gerados na associacdo das partes mecanica e a magnética na rede tipo diamante
de spin 1/2 Ising-Heisenberg XXZ.

Esta dissertacdo estd organizado da seguinte maneira. Os Capitulos 2 a 4 temos um
referencial tedrico, abordando pequenas oscilacdes, magnetismo, o modelo de Ising e a matriz
transferéncia, e o modelo de Heisenberg. No Capitulo 5 temos os resultados originais da disser-
tacdo. A Secdo 5.1 € dedicada a uma defini¢do e solucdo da cadeia diamante Ising-Heisenberg
spin-1/2 com o cardter vibratério dos dimeros Heisenberg. O diagrama de fases do estado
fundamental em fun¢do da rigidez da mola, constante magnetoeléstica e estrutura geométrica
sdo exploradas na Sec¢d@o 5.2. Na Secdo 5.3 apresentamos a termodinamica do modelo, onde a
magnetizacdo, a entropia e o calor especifico sdo analisados em detalhes. Finalmente, nossas

conclusdes sdo relatadas no Capitulo 6.
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2 PEQUENAS OSCILACOES

Movimentos oscilatérios estdo presentes em diversos fendmenos e situagdes do cotidi-
ano. Para citar alguns temos os péndulos, as cordas de instrumentos musicais, circuitos com
corrente elétrica alternada, etc. (NUSSENZVEIG, 2018). O oscilador harmdnico € um dos
problemas mais importantes da fisica (WATARI, 2004), visto que com ele é possivel modelar
diversas situagdes de forma aproximada. Um desses casos, que € de especial interesse nesse
trabalho, € o estudo de moléculas. Uma boa forma de obter uma medida da agitacdo térmica
ou da energia cinética média dos dtomos e moléculas € a temperatura absoluta. Temperatura
termodinamica € um outro nome dado a temperatura absoluta, o conceito consiste em medir a
temperatura em uma escala que comece em zero, a escala absoluta mais conhecida € a Kelvin
(K). Préximo ao zero absoluto (7 = 0K) o movimento térmico arrefece e os dtomos estdo em
seu menor estado de energia, ou seja, quanto menor a temperatura, menor € o grau de agitacao
(BLUNDELL; BLUNDELL, 2009).

Neste trabalho consideramos temperaturas muito baixas, préximas ao zero absoluto.
Dessa forma, podemos considerar as vibra¢des, mencionadas no Capitulo 1, como pequenas
oscilagdes. Em sistemas conservativos, ao desloca-lo ligeiramente da sua posicao de equilibrio
estdvel, ele experimenta oscilacdes. O que ocasiona a oscilagdo sdo as forcas restauradoras.
O trabalho dessas for¢as pode ser positivo, quando transformam energia potencial em energia
cinética, ou negativo, ao transformar energia cinética de volta em energia potencial. Quando
o sistema ndo estd muito longe do equilibrio, existe uma relacdo de proporcionalidade entre o
deslocamento x e a forga restauradora F (F = —kx). Este é o chamado oscilador harmdnico
simples. No caso unidimensional, se a energia potencial passa por um minimo num certo ponto
Xxo, Figura 2.1, esse ponto xo ¢ um ponto de equilibrio da particula e se a energia da particula for
um pouco maior que a energia potencial no ponto de equilibrio xg, entdo a particula executara

pequenas oscilagdes em torno da posi¢ao de equilibrio.
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Figura 2.1 — Esquematizagao de ponto de equilibrio.

V(x)
A

X,

Fonte: Autora (2020).

Sistema massa-mola

O modelo da Figura 2.2 pode representar uma molécula diatdmica. Também € uma boa
representacdo de uma célula da cadeia com que trabalhamos. Consideremos que as massas
mp € my representam as particulas com spins tipo Heisenberg, que sdo livres para se mover,
as paredes representam particulas com spins tipo Ising que sdo rigidos, e, por fim, as molas

representam as ligacdes entre eles.

Figura 2.2 — Oscilador harmonico com duas massas iguais e constantes de mola também iguais. Esse
sistema pode ser visto como uma aproximac¢ao de uma célula unitdria da cadeia trabalhada.

Kk, k k,

T

Fonte: Autora (2020).



15

O Hamiltoniano 7Z representa a energia do sistema, sendo construido a partir da soma
da energia cinética e da energia potencial, nesse caso temos energia potencial eldstica, portanto

o Hamiltoniano desse sistema é dado por

2

2
%:P_l_’_l?i_’_

1 1
2 2 §(k+k1)x12 + —(k+ko)x2? — kxyx, @2.1)

2

os termos cruzados representam a interagdo do sistema, e se essa interacao for desligada, ou
seja, se fizermos k = 0, o Hamiltoniano serd o mesmo de dois osciladores independentes. A

partir do Hamiltoniano podemos obter as equagdes de movimento,

0

o = hi=—mii = (k+ki)x —kxz, (2.2)
X1

0

ke —p2 = —mp¥y = (k+ka)xp — kxy, (2.3)
X2

onde 7 é o Hamiltoniano (2.1), py, p2, P1 € p2 sdo os momentos das particulas 1 e 2 e suas
derivadas, x1, xp, X € X2 s@o seus deslocamentos e suas derivadas, k, k| € k» sdo as constantes
das molas.

Reescrevendo as equagdes (2.2) e (2.3) na forma matricial:

.. (k+k1) —k
S [ TR H 2.4)
% —k  (kth) ' '
2 s o X2
De forma simplificada:
R = —AR, (2.5)
i k) =k X1 ¥
onde A = m}‘( (kﬁllc uE R e R sao as matrizes coluna e , respectiva-
— 2 .o
o Ty X2 X2



16

A equacdo (2.5) tem a mesma forma de um oscilador harmoénico simples, F = —kx.

Portanto, tem solugdes do tipo:

x = Asin(wt) + Beos(wt),

R — Xei(!)[
em que A e B sdo coeficientes. Ao substituirmos (2.7) em (2.5), temos

Xw? = AX.

Esta é uma equacao de autovalores, sendo assim pode-se usar

det | A—10° |=0,
de onde segue

(ktki) _ )2 —k
"l " =0.
—k (ktky) >

m3 m3

(2.6)
2.7)

(2.8)

2.9)

Supondo que as massas sdo iguais m; = mp = m, e também que as constantes das molas

sejam iguais k; = ky = k, temos que

2k —k
et S —0.

Calculando este determinante, encontra-se as quatro raizes:

3k
(1)1::|: —
m

| k
W) ==+ —.
m

Y

(2.10)

(2.11)

Como a equacdo de autovalores (2.8) sé depende de ®? e ndo de @, apenas duas rai-

zes sdo fisicamente distinguiveis. Substituindo @; na equagado (2.8) para encontrar o primeiro

autovetor, temos
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2% _ 2 —k 2
= — == X 3k X
m m I Y " 2.12)
_Wk %C — (1)2. X2 m X2
Resolvendo (2.12), encontramos
| 1
X = , (2.13)
—1
substituindo @, na equacgdo (2.8) encontra-se o segundo autovetor:
5 1
X = . (2.14)
1

A primeira solucdo apresenta as duas massas oscilando com uma defasagem 7 e frequén-
. 3k - o k
cia ®; = / —. Enquanto que a segunda solucao tem uma defasagem O e frequéncia w, =/ —.
m m
Estes sdo os chamados modos normais de vibragdo do sistema em que ®; € @, sdo as
frequéncias do sistema. Esses modos sdo linearmente independentes e qualquer movimento de
m1 € mp pode ser descrito por uma superposi¢ao destes modos normais. E quando o sistema se
move em um destes modos ele se comporta como um oscilador simples.
Um sistema com N graus de liberdade possui, no maximo, N modos normais de vibra-

¢a0; no caso duas particulas, dois modos normais de vibracao.
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3 MAGNETISMO

Como citado no Capitulo 1, o magnetismo atrai aten¢do hd milénios. Durante muito
tempo questionou-se como tal fendmeno ocorreria. Hoje sabemos que as propriedades magné-
ticas dos materiais tém sua origem na estrutura eletronica dos dtomos. Com o desenvolvimento
do estudo da estrutura do d&tomo e descoberta das particulas foi possivel determinar que o elé-
tron € a entidade responsdvel pelo magnetismo das particulas elementares. O elétron ao entrar
em movimento d4 origem ao momento magnético ou momento de dipolo, e torna-se um pe-
queno magneto. Sendo assim, todo material tem o magnetismo como uma propriedade bésica,
ou seja, toda substincia em qualquer estado da matéria, soélido, liquido ou gasoso, em qual-
quer temperatura, possui alguma caracteristica magnética, ja que esta € relacionada a carga
elétrica em movimento. Podemos considerar que sao, do ponto de vista cldssico, basicamente
dois movimentos, relacionados aos elétrons, que possibilitam explanar a origem dos momentos
magnéticos: 0 momento angular orbital do elétron, e 0o momento angular do “spin” do elétron.

Quando uma camada eletronica estd completa, a soma de seus momentos magnéticos é
igual a zero, dessa forma, apenas camadas incompletas contribuem para a magnetizacao (LO-
PES, 2017), o que pode ser observado na Figura 3.3. O magnetismo € muito estudado por
grupos tedricos e experimentais nas mais diversas abordagens, visando maior entendimento
do fendmeno e também suas aplicacdes que gera uma movimentacdo de grande quantidade de
dinheiro todos os anos. Quanto a possibilidade ou o tipo de aplicacdo tecnolégica que um mate-
rial magnético pode ter depende diretamente da resposta que esse material dd quando um campo
magnético é aplicado (3.7). Neste Capitulo serdo abordados conceitos basicos concernentes a

magnetizacdo dos materiais.

3.1 Momento Magnético Orbital

O momento magnético orbital estd relacionado ao movimento translacional do elétron
em torno do nicleo, como pode ser visto na Figura 3.1. Tal movimento provoca o surgimento de
uma corrente elétrica, que d4 origem a um campo magnético de direcao perpendicular ao mo-
vimento do elétron. O campo originado é o mesmo do dipolo magnético (FERREIRA, 2018).
Para que haja um momento magnético ndo nulo, os momentos dependem que a camada eletrd-

nica esteja incompleta (BLUNDELL, 2003).
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Figura 3.1 — Movimento do elétron ao redor do nticleo.

Momento magnético orbital

elétron

/
®

nucleo

Fonte: Autora (2020)

O momento magnético orbital de um adtomo € dado pela soma dos momentos angulares
orbitais de todos os seus elétrons, ou seja, através dessa soma podemos obter as propriedades

magnéticas macroscopicas de um determinado material:
=YL (3.1)
1
Um elétron de momento angular orbital L tem um momento magnético [ associado:

‘I (3.2)

2m,

=

onde [i; é o momento magnético orbital, m, é a massa do elétron, ¢ é o mddulo da carga do
elétron, L é o momento angular orbital. Tem-se que [i; e L sdo proporcionais mas em sentidos
opostos. Sabemos, pela teoria quantica, que a componente orbital do momento angular do
elétron em uma determinada direcdao € quantizada em termos de nh, com n = 1,2,3,.... Se
escolhermos uma dire¢d@o, por exemplo z, 0 menor valor de L associado 2 esta direcdio € L, = h
(BLUNDELL, 2003). O menor valor do médulo de fi; é definido a partir deste resultado, é o

chamado magneton de Bohr. Ele é dado por

eh

2m,’

UB 3.3)

em outras palavras o magneton de Bohr é o quantum de momento magnético para o elétron e

seu valor é g = 9,27x1072*A.m?.
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A equacdo (3.2) pode ser reescrita em fungdo do fator g de Landé, ou fator giromagné-

tico, da forma

—

H = gL, (3.4)

onde, para o elétron, g = 2,0023.

Um fator g é uma quantidade adimensional ligada a0 momento magnético e a0 mo-
mento angular de um dtomo ou particula, estabelece uma proporcionalidade entre 0 momento
magnético observado de uma dada particula com o seu nimero quintico de momento angular e
também uma unidade de momento magnético, para garantir a adimensionalidade, no caso usa-
mos o magneton de Bohr. O fator de Landé € um exemplo, é chamado assim em homenagem a

Alfred Landé, o primeiro a descrevé-lo no ano de 1921.

3.2 Momento Magnético de Spin

Esta grandeza esta associada a particulas elementares, como por exemplo o elétron, que
possuem spin ou momento angular intrinseco veja a Figura 3.2. E uma propriedade intrinseca
e exclusivamente quantica, sem nenhum andlogo cldssico.Em termos do magneton de Bohr,

citado na se¢do 3.1, podemos escrever que 0 momento magnético de spin € +p.

Figura 3.2 — Momento angular intrinseco do elétron.

Momento magnético de spin

-~

|~
"

Fonte: Autora (2020)

elétron

Ao aplicar-se um campo magnético podemos obter duas respostas, usualmente up e
down, indicando as duas orientacdes distintas. Este resultado foi obtido inicialmente por Otto
Stern e Walther Gerlach, quando chegaram a importante constatacdo de que o momento angular
de um dtomo € quantizado (GERLACH; STERN, 1922). O momento magnético de spin € dado

por
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Hs = —5—S, (3.5

2m,
onde podemos ver que [I; € S sdo proporcionais mas em sentido oposto.

As componentes do operador S, podem ser escritas em termos de Sy = %Lc?a, em que:

Oy = 0y = ;0, = . (3.6)

Estas sdo as chamadas matrizes de Pauli. Em mecanica quantica cada uma das trés
matrizes de Pauli estd ligada a um operador de momento angular, que por sua vez corresponde
a um observavel que descreve o spin de uma dada particula com spin % em todas as direcoes do

espaco tridimensional.

3.3 Momento Magnético Atomico

O momento magnético atdbmico, momento magnético total ou acoplamento spin-Orbita
de um sistema € a soma entre 0 momento orbital e 0 momento intrinseco dos elétrons, visto que
estes sdo os principais responsdveis pelo magnetismo dos dtomos (GRIFFITHS, 2005). Assim
podemos escrevé-lo da forma

fi = i+ i, = gL+ g8, 3.7)

a vista disso, a magnetizacdo depende totalmente dos momentos magnéticos, podendo esses se-
rem induzidos por um campo magnético externo ou ndo. Veremos nas proximas secoes que al-
guns materiais, chamados ferromagnéticos, apresentam magnetiza¢do espontanea, mesmo sem

a aplicacdo de um campo magnético externo (PEREIRA et al., 2008).
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3.4 Magnetizacao

Ao aplicar um campo magnético externo em um determinado material, ele tende a ali-
nhar os momentos magnéticos dos dtomos deste material, neste caso ele pode ser dito como

magnetizado. De forma que a sua resposta M ao campo externo hé
B = uo(M +h). (3.8)

onde B é a indu¢cdo magnética e Uy € a permeabilidade magnética do vicuo. Em materiais
paramagnéticos e ferromagnéticos (ver sec¢do 3.7), M e h estdo na mesma direcdo, nos dia-
magnéticos estdo em direcdes opostas. Na maioria das vezes, para materiais paramagnéticos e
diamagnéticos, a magnetizacao Mé proporcional ao campo magnético aplicado.

A magnetizagdo, a nivel microscopico, surge pela ordenacao dos momentos magnéticos
atomicos, como falado anteriormente, sendo definida como a quantidade de momentos magné-

ticos por unidade de volume do material (OLIVEIRA; JESUS, 2005)

l

AV%O AV {Z (3-9)

E possivel calculd-la também por meio da energia livre de Helmholtz f de um sistema

of

M= 2
oh’

(3.10)

onde & € o campo magnético aplicado.

Para que haja magnetizacao € necessario que os momentos magnéticos estejam, na mé-
dia, apontando para a mesma direcao; para que isto ocorra € preciso que haja um campo magné-
tico atuando no sistema e/ou se a temperatura for suficientemente baixa (OLIVEIRA; JESUS,
2005).

Cada material tem um dado limite de temperatura que, se atingido, ele deixa de ser
magneticamente ordenado. Esta temperatura ¢ chamada temperatura critica, 7,.. A do ferro, por

exemplo, € de cerca de 1000K.



23

3.5 Susceptibilidade

A susceptibilidade é uma grandeza adimensional que quantifica qual a parcela de um
material pode ser magnetizado quando submetido a um campo magnético externo, ou seja,
descreve o comportamento da magnetizacdo em fun¢do do campo aplicado, e € muito usada
para classificar as propriedades magnéticas

oM 9% f

Em materiais diamagnéticos, por exemplo, a susceptibilidade € pequena e negativa. Em
outros casos a susceptibilidade magnética varia com a intensidade de campo magnético, pois a
relacdo entre magnetizacdo e campo aplicado € ndo linear. Dependendo de alguns fatores como
a origem microscopica de sua magnetizacdo e interagdes internas, podemos classificar os mate-
riais em uma das categorias (ver secdo 3.7) listadas na Tabela ?? (COEY, 2010) (CARVALHO,
2018)

Tabela 3.1 — Susceptibilidade e comportamentos magnéticos.

Materiais X
Paramagnético >0
Diamagnético <0

Ferromagnético >>0
Ferrimagnético >>0
Antiferromagnético | >0

Quando M e h sdo linearmente relacionados podemos escrever

M = yh, (3.12)
nesses casos diz-se que o material teve uma resposta linear ao campo aplicado (OLIVEIRA;
JESUS, 2005), e também podemos escrever

B = po(1+ 2)h, (3.13)

onde (1+ y) é a permeabilidade relativa, que é a razdo entre a permeabilidade absoluta do

material e a permeabilidade do vacuo L.
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3.6 Interacao de troca (Exchange)

Outro conceito importante para este trabalho € a interacdo de troca, também & exclusiva-
mente quantico, é decorrente do principio de exclusiao de Pauli, que nos diz que dois férmions
1dénticos ndo podem ocupar um mesmo estado quéntico, ou seja, devem ter spins contrarios. Ele
ocorre quando as fun¢des de onda do mesmo atomo, com elétrons desemparelhados, se sobre-
pdoem. A sobreposi¢do de orbitais atdbmicos parcialmente localizados é o principal mecanismo
da interacdo de troca em metais, ferromagnéticos e antiferromagnéticos. A interagdo de troca
também ocorre pela interagdo de elétrons puramente deslocalizados ou de elétrons localizados

e deslocalizados no metal (COEY, 2010).

Figura 3.3 — Interagdo de troca.
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Fonte: Autora (2020) adaptado de (FERREIRA, 2018)

Os spins alinhados paralelamente ndo podem ocupar 0 mesmo orbital atdmico. Neste
caso os dois ndo podem realizar o hopping, ou seja, um saltar para o orbital do outro. O mesmo
ndo ocorre se os spins estiverem alinhados antiparalelamente. A figura 3.3 ilustra essas afir-
macodes. Para a maioria dos materiais magnéticos o estado de menos energia ocorre quando o
alinhamento € antiparalelo, originando materiais antiferromagnéticos. Para alguns outros ocorre
0 oposto, o estado de menor energia é quando o alinhamento € paralelo, originando materiais

ferromagnéticos. Por isso, os materiais antiferromagnéticos sdo mais comuns na natureza.
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3.7 Tipos de comportamento magnético

Quando se fala em magnetismo a maioria das pessoas tem em mente 0s materiais fer-
romagnéticos, no entanto essa nao ¢ a inica forma que o fendmeno se apresenta. Nessa se¢io

serdo apresentados os principais tipos de comportamentos magnéticos conhecidos.

* Diamagnetismo

Um material diamagnético possui magnetizacio nula na auséncia de um campo magnético
em temperatura finita e sdo repelidos na presenca de campo magnético. Seu efeito s
¢ observado enquanto o campo magnético externo € aplicado, quando os momentos se
alinham na direcdo oposta a do campo aplicado. Na figura 3.4 vemos a manifestacdo

desse efeito.

E um efeito quintico existente em todos os materiais que tém cargas em movimento
quando sujeitos a um campo externo ou a sua variacdo; porém € muito fraco, o tipo
mais fraco de resposta magnética e ndo € notado se o material possui outras propriedades
magnéticas. Os dipolos elementares ndo sdo permanentes, sendo que esses materiais nao
sdo afetados com a mudancga de temperatura e o valor da sua susceptibilidade magnética

é tipicamente préximo de milionésimo 1076 e é sempre negativo.

Figura 3.4 — Levitagao diamagnética.

Fonte: hrtps : / /upload.wikimedia.org /wikipedia/commons/c/c9/Diamagneticgraphite evitation. jpg
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* Paramagnetismo

Nos materiais paramagnéticos (Figura 3.5) a uma temperatura finita seus spins apresen-
tam uma disposi¢do aleatdria, devido a agitagdo térmica, resultando em um momento de
dipolo médio nulo. A magnetizacdo € nula na auséncia de campo magnético externo.
O valor da susceptibilidade é pequeno e positivo. Se for aplicado um campo magnético
externo em um material paramagnético, 0s momentos magnéticos tendem a se alinhar a

este, porém o alinhamento deve competir com a agitagcdo térmica.

Figura 3.5 — Estrutura paramagnética.
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Fonte: Autora (2020)

* Ferromagnetismo

Neste tipo de material os momentos magnéticos estdo orientados paralelamente entre si,
na mesma direcdo e sentido, como pode ser visto na Figura 3.6. A magnetizagdo € es-
pontanea abaixo da temperatura de Curie e ndo cessa na auséncia do campo magnético
externo. Acima da temperatura critica, esses materiais ttm uma dependéncia linear en-
tre a susceptibilidade e o inverso da temperatura, obedecendo a lei de Curie-Weiss. Ao
aumentar a temperatura o alinhamento dos spins € modificado devido a agitacdo térmica,
até que atinja um valor critico que resulta no anulamento da magnetizacdo espontinea; ¢

quando ocorre a transi¢ao de fase de ordem ferromagnética para a paramagnética.

As substancias ferromagnéticas possuem um momento magnético espontaneo, oque sig-

nifica que ele nio muda mesmo na auséncia de campo magnético aplicado.
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Figura 3.6 — Estrutura ferromagnética.
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Fonte: Autora (2020)

* Antiferromagnetismo

Nos materiais antiferromagnéticos existem regides onde os momentos estio na mesma
dire¢do, mas em sentidos opostos (alinhamento antiparalelo) em pares, tornando a mag-
netizacdo por sitio nula, ou seja, ndo ha um momento magnético total liquido se nio
houver a aplicagdo de um campo externo, ainda que as interacdes entre seus spins sejam

fortes. Uma esquematizacdo pode ser vista na Figura 3.7.

Figura 3.7 — Estrutura antiferromagnética.

ti1ti1ty
1titt
tityty
1titt
Tttty

Fonte: Autora (2020)
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* Ferrimagnetismo

O comportamento dos materiais ferrimagnéticos € de certa forma semelhante aos materi-
ais ferromagnéticos por terem magnetizacio espontinea, abaixo de temperaturas criticas,
mesmo na auséncia de campo magnético externo. Os momentos magnéticos estao alinha-
dos antiparalelamente, porém a magnetizacio por sitio é ndo nula, ainda que menor que

no caso ferromagnético, como pode ser visto na Figura 3.8.

Figura 3.8 — Estrutura ferrimagnética.
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Fonte: Autora (2020)

Em resumo, nos materiais diamagnéticos o campo de magnetizacdo opde-se a0 campo
aplicado e desaparece quando o campo € retirado, alguns exemplos sdo zinco, cobre e estanho.
Nos ferromagnéticos a susceptibilidade € grande e a magnetiza¢do ndo desaparece quando o
campo ¢ retirado, ferro, niquel e cobalto sdo exemplos de materiais ferromagnéticos. Em ma-
teriais paramagnéticos como o aluminio, platina e titdnio a magnetiza¢do desaparece quando
cessa a aplicacdo do campo. Ferrites, magnetites sdo exemplos de materiais ferrimagnéticos,
nesses materiais sempre haverd um momento resultante.

Podemos também classificar estes comportamentos magnéticos em relacao a magnitude
da magnetizacdo M. Nessa classificacdo sdo considerados de intensidade fraca o diamagne-
tismo, o antiferromagnetismo e o paramagnetismo, e sdo considerados de forte intensidade o

ferromagnetismo e o ferrimagnetismo.
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4 MODELOS DE BAIXA DIMENSIONALIDADE

4.1 Modelo de Ising

Ernst Ising estudou em seu doutorado um modelo proposto por seu orientador Wilhelm
Lenz (LENZ, 1920), cujo objetivo era estudar uma cadeia linear de spins que poderiam assumir
apenas os estados up e down, em que a posicdo de cada spin influencia na posi¢do de seus
vizinhos, conectados pelas interagcdes com 0s spins mais proximos. A motivacdo era estudar o
fendmeno do ferromagnetismo, Ising queria encontrar uma transicao de fase para poder explicar
estatisticamente o magnetismo natural dos imas, pois até aquele momento nao havia qualquer
indicacdo se o fendmeno era resultante da estatistica do problema ou de alguma propriedade
atomica desconhecida (ISING et al., 2017). Em sua tese publicada em 1924 Ising resolveu o
caso unidimensional, ele concluiu que nao haveria transi¢do de fase em qualquer dimensao, tal
conclusdo o frustrou, porém mais tarde provou-se nao ser verdade, a transicdo de fase ocorre
para duas ou mais dimensdes, € ainda no caso unidimensional ha transi¢do no zero absoluto
(ISING et al., 2017).

O quimico noruegués Lars Onsager - ganhador do Nobel em 1968 - resolveu o modelo
de Ising bidimensional sem campo magnético em 1944, e em 1949 anunciou a férmula para a
magnetizacao espontanea para o mesmo modelo (ONSAGER, 1944).

Apesar de existirem solucdes matematicas para os casos uni e bidimensional, o pesquisa-
dor Sorin Istrail da Brown University, a época ligado ao Sandia National Laboratories, mostrou
que a solu¢do do modelo de Ising ndo pode ser estendida a trés dimensdes para qualquer rede,
e assim solucgdes exatas para trés ou mais dimensdes ndo existem (ISTRAIL, 2000).

Foi apenas em 1949 que Ising tomou conhecimento da importincia e abrangéncia de seu
trabalho. Atualmente cerca de 800 artigos relacionados a este modelo sio publicados todos os
anos nas mais variadas dreas, como a propria fisica, economia, redes neurais, enovelamento de
proteinas, comportamento flocking, criminalistica entre outras (SILVA, 2003; ALVES, 1999;
TEIXEIRA, 2018; JUNIOR, 2014; ZHOU; SORNETTE, 2007; MUNOZ, 2001).

O modelo de Ising quantifica a transicdao de fase entre o ferromagnetismo e o antifer-
romagnetismo, esta ocorre na temperatura critica. A interacdo entre os spins se da através da
interacdo de troca (exchange) J, a energia de interacdo. Como essa energia diminui com a

distancia, neste trabalho somente as interacdes com primeiros vizinhos sao consideradas.
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O modelo de Ising unidimensional trabalhado aqui considera cadeias de spins ciclicas,
em que Oy4] = O], veja a Figura 4.1, e é descrito matematicamente na presenca de um campo
magnético externo como evidenciado no Hamiltoniano abaixo, e assumem apenas os valore 1 e

—1 (BARBOZA, 2017):

h
H ==Y (Gi0i+1 + 5(0i+0i+1)> ; (4.1)
i=1

Figura 4.1 — Cadeia de spins ciclica.

01 %)

Fonte: Autora (2020).

em que J é o termo de interacdo entre os spins, também € chamado de interacdo de troca (ex-
change).

E possivel descrever o papel de cada termo do Hamiltoniano da equacio (4.1). A pri-
meira parte indica quando a energia do sistema € maxima, os spins dos d&tomos vizinhos estao
alinhados paralelamente, ou minima, quando os spins dos d&tomos vizinhos estdo alinhados an-
tiparalelamente. No primeiro caso, J € positivo e € propicio ao ferromagnetismo, no segundo
caso J € negativo e favorece o antiferromagnetismo, quando J € nulo ndo ha interacdo. Na
segunda parte temos a constante /2, que € o campo magnético externo, a qual tem a funcao de
descrever o diamagnetismo para & negativo ou o paramagnetismo para & positivo (BARBOZA,

2017; PEREIRA et al., 2008).
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Para estudar a termodinamica do modelo de Ising unidimensional é necessario obtermos

sua funcdo de particdo (SALINAS, 1997), dada por

Zy =Z(B,N,h) = Ze a (4.2)

{oi}
onde f = T T, kp € a constante de Boltzmann, o hamiltoniano .7 € dado por (4.1) e a soma é
efetuada em todas as configuragdes possiveis das varidveis de spin. Assim, substituindo (4.2)

em (4.1), temos

ZN — Z eﬁJO'le-F@(Gl+O'2)eﬁ‘]6263+ﬁ2*h(02+63)‘”eﬁJGN,1G[\H‘@(O'N,1+GN)eﬁJGN61+ﬁTh(GN+GI)‘

{oi}
4.3)

onde foi usado a condicao de contorno oy = 07. Assim, pode-se escrever a funcao de parti¢ao

(4.3) de uma forma mais compacta, chegando a

- X HV G, Git1), (4.4)

..ON i=

.5 Bh (5.1 .
onde V(0;,0;41) = eP/(0i0i11)+7(0i+6i11) | que nos dd os chamados pesos de Boltzmann. Pela
mecanica estatistica, em um sistema em equilibrio térmico a probabilidade de que ocupe um
E

estado com energia E é proporcional a e k7 , em que T é a temperatura absoluta.
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4.2 Matriz Transferéncia

Um método muito utilizado para resolver o modelo em questao (NETO, 2009; GRANDE,
2009; KAYA; TAMBAS, 2020), assim como diversos modelos em uma e duas dimensdes com
interacdes entre primeiros vizinhos, € a técnica da matriz transferéncia. Este método pode ser
usado na andlise de propagacdo de ondas de particulas quanticas, como o elétron, assim como
ondas eletromagnéticas, eldsticas e acusticas (MARKOS; SOUKOULIS, 2008). Ela é cons-
truida a partir dos pesos de Boltzmann, que sdo obtidos dos autoestados, permitindo escrever
a fun¢do de particdo em termos de seus autovalores. A ordem da matriz vai de acordo com o
alcance da interacdo dos spins assim como o nimero de estados de cada varidvel de spin. Os

pesos de Boltzmann sdo dados por
V(0;,041) = eﬁj(6i0i+l)+¥(ci+ci+l)‘ (4.5)

A funcdo de particio pode ser reescrita como

- X HV 0.011)= T, Heﬁf aon) B o) ir(Vy)., (4.6

..ON = ..ON I=

Considerando que 0; = j:%, as configuragdes possiveis para (o;,0;+1), sdo (1/2,1/2),(1/2,

-1/2),(-1/2,1/2),(—1/2,—1/2).Com isso a matriz transferéncia fica

J h J
R

c
BJ
e 4

Para uma matriz 2 x 2, como € o caso, temos

Zy = tr(Vy) Z?LN AN 4 AN, 4.7

com A sendo os autovalores da matriz transferéncia V dados por

Ay = e¥ [cosh (%) + \/sinh2 (%) +e*%

(4.8)
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A partir da obtencdo dos autovalores € possivel utilizar a equacdo da energia livre de

Helmholtz para obter os resultados termodindmicos e magnéticos do modelo em questdo. Para

N muito grande a funcdo de parti¢do dependerd apenas do maior autovalor de V (SANTRA,

2013), ou seja
PR
1+ (Z) ] , 4.9

A N .
como T < 1, entdo temos que T — 0 quando N — o. Sendo assim temos
+ +

Zy =AY

Zn =AY, (4.10)

onde A é dado pela equagio (4.8), ou seja, a fungdo de particdo Zy depende apenas do maior

autovalor da matriz transferéncia.

4.3 Termodinamica do Modelo

Energia livre de Helmholtz

Energia livre de Helmholtz é a denominagdo dada a porcao de energia interna do sistema
que pode ser utilizada na realizacdo de trabalho, sendo dada por (BLUNDELL; BLUNDELL,
2009)

, 1
f:ﬂr; [B—Nln(zN)] = —kgTIn(1,) (4.11)

onde Zy € a funcdo de particdo de um sistema cuja cadeia tem N sitios. A partir do célculo
da energia livre de Helmholtz f podemos obter a maioria das propriedades termodinamicas do
sistema. Além disso a probabilidade de encontrar um sistema num dado nivel com energia E é
P = efB ZEN Geralmente f depende de diversos parametros, vamos assumir aqui a dependéncia

da temperatura 7" e do campo magnético .
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Magnetizacao
Como vimos na secdo 3.4 também podemos escrever a magnetizacdo em funcio da

energia livre de Helmholtz a temperatura constante como

__(9f
M= <%>T' 4.12)

Entropia

E associada 4 desordem do sistema e 2 por¢io de energia que ndo pode mais ser revertida
em trabalho, ela define quais processos sdo reversiveis e quais sdo irreversiveis. Nos processos
reversiveis a entropia é mantida constante; e nos processos irreversiveis hd um aumento da
entropia. uma observagdo importante é que o equilibrio térmico € atingido quando o sistema
chega ao estado de entropia méxima. De maneira geral € uma grandeza que fornece uma medida
da quantidade de microestados possiveis para uma dada configuracio do sistema. A entropia

com campo h constante, em termos de f, € dada por
af
=— =1 . 4.13
’ (aT>h @19

Calor Especifico

O calor especifico ¢ uma medida da variagdo da temperatura em relacio a quantidade de
calor injetado em um sistema, e ele nunca € menor que zero. Temos a descricao de um calor
especifico medido (experimentalmente) a pressdo contante Cp, € uma medida tedrica feira a

volume constante Cy, podemos calcular tanto Cp quanto Cy em termos da entropia:

ds
Cp=T (ﬁ)i,’ 4.14)
e
ds
Cy=T (ﬁ)v’ (4.15)

também podemos obté-lo em fun¢do da energia livre de Helmholtz f

82f)
Cy=-T[—%) . (4.16)
Y (8T2 v
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4.4 Modelo de Heisenberg

O objetivo de Ising com seu modelo, como visto, era explicar de maneira estatistica o
magnetismo natural de alguns materiais. Para isso ele tinha basicamente dois desafios. Um deles
era configurar o modelo para a interagdo dos momentos magnéticos, mas tal desafio requeria
um conhecimento até entdo muito novo e pouco desenvolvido, a mecanica quantica. O outro
era calcular analiticamente a magnetizacao utilizando métodos de mecanica estatistica (ISING
etal., 2017).

O primeiro artigo publicado por Heisenberg (HEISENBERG, 1928), ap6s ser indicado
para a Universidade de Leipzig, foi um trabalho no qual considerou os operadores de spin S;, ao
invés dos momentos magnéticos o;, usando o principio de exclusdo de Pauli e a superposi¢ao
das funcdes de onda, levando em conta a caracteristica quantica dos spins (PEREIRA et al.,
2008; ISING et al., 2017). Neste trabalho ele respondeu a primeira parte do desafio enfrentado
por Ising. A segunda parte coube a Onsager em 1942 (ONSAGER, 1944).

O cardter quantico do modelo de Heisenberg € a principal diferencga entre os dois mode-
los supracitados, resultando em uma grande dificuldade para resolvé-lo tanto analitica como nu-
mericamente (YEOMANS, 1992). Entretanto, também é muito utilizado no estudo de materiais
magnéticos (TORELLI; OLSEN, 2020; HUCHT; MOSCHEL; USADEL, 1995; RESTREPO-
PARRA et al., 2011). E um exemplo tedrico importante para a aplicacio da renormalizacio da
matriz de densidade (DZIUBYNA, 2020; WENG et al., 2006; OSTLUND; ROMMER, 1995).

Analogamente ao modelo de Ising temos que para J > 0 as interacdes sao do tipo fer-
romagnéticas, se J < 0 temos interacdes do tipo antiferromagnéticas. E, se o parametro J for
igual em todas as dire¢des, temos o chamado modelo isotrépico. E podemos obter caso mais
geral do modelo de Heisenberg fazendo com que as interagdes nos trés eixos de coordenadas
sejam diferentes, chegando ao modelo de Heinseberg anisotrépico. O Hamiltoniano em sua

forma mais geral fica

N

H ==Y (LSEST Ly + I SIST +ISESE ). (4.17)
T
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onde, J; = Jy,Jy,J; sdo as interagdo de troca (exchange) entre os spins Heisenberg e primeiros
vizinhos nas tr€s componentes, esses parametros definem as anisotropias ao longos dos eixos x,

ye z,eS; sdo dados por S; = %ioy, em que o;

Ox = y Oy= ) y Oz = )

O modelo com anisotropia em todas dire¢des, em que J, # J, # J, comumente é abrevi-
ado como modelo XYZ. No caso no qual apenas uma dire¢do possui anisotropia, por exemplo
Jx =J, # J;, 0o modelo é chamado XXZ. Se o modelo € isotrépico, J, = J, = J;, chamamos de

XXX.
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S RESULTADOS

5.1 Cadeia diamante Ising-Heisenberg com acoplamento magnetoelastico

Vamos considerar a cadeia diamante de spin-1/2 Ising-Heisenberg representada esque-
maticamente na Fig. 5.1, a qual contém na c€lula unitaria, dois spins de Heisenberg S, j € Sj ; €
um spin nodal Ising ¢;. Serd assumido ainda que os 4tomos decoradores que envolvem os spins
de Heisenberg vibram harmonicamente perpendicularmente ao eixo da cadeia, enquanto os ato-
mos nodais que envolvem os spins de Ising sdo considerados suficientemente rigidos, ignorando

as vibragdes da rede.

Sob essa condi¢do, a cadeia diamante spin-1/2 Ising-Heisenberg pode ser definida atra-

vés da Hamiltoniana

N N
= Z:I% _ Z:l (3@@) —|—a%ﬂj(me)> , (5.1)
J= J=

onde %ﬂj(p) corresponde a parte puramente relacionada ao fonon e ij(me)

¢ referente a parte
magnetoeléstica da Hamiltoniana, explicitamente dado a seguir.

Uma especificacdo dos deslocamentos dentro da célula unitdria do diamante € mostrada
na Fig. 5.2(a), onde xq € a distancia de equilibrio entre os spins Ising, yo corresponde a dis-
tancia de equilibrio entre os spins Heisenberg e dy € a distancia de equilibrio entre os spins
Ising e Heisenberg. Supde-se que os dtomos decoradores a e b, incluindo os spins Heisenberg,
estdo realizando oscilacdes harmonicas em torno de suas posicdes de equilibrio na rede, que

podem ser caracterizadas por pequenos deslocamentos y, € y,. Consequentemente, as distan-

cias instantaneas entre os spins de Heisenberg e Ising sdo alteradas para d, = do + y, sin(%) e

Figura 5.1 — Uma representacdo esquemadtica da cadeia diamante de spin —% Ising-Heisenberg com
acoplamento magnetoeldstico. Os spins Ising o; estdo localizados em posi¢des rigidas na
rede, enquanto os spins Heisenberg S, ; € Sp ; vibram harmonicamente em uma dire¢do
perpendicular em relagdo ao eixo da cadeia.

Fonte: Autora (2020).
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Figura 5.2 — Uma especificacdo da célula unitaria do diamante sob deformacdo geométrica através dos
deslocamentos (a) e das interagdes de troca (b).
Fonte: Autora (2020).

dy =do+yp sin(%), embora a distincia x( entre os spins Ising permaneca inalterada. Na parte
b) temos a representacdo das interagdes de troca.
Sob a aproximagao linear, a parte magnetoelastica da Hamiltoniana de ligacao (5.1) pode

ser escrita desta forma

A = 7 (S5 S S S ) — IS Sy~ (FaiSe it iS5 ) (014 01)
hy

—h(Sg ;+Sp ;) — 5

(04 0j:1), (5.2)

onde as interacdes de troca [ver Fig. 5.2(b)] s@o dadas por

/x,j = Jx [1 - K(Ya,j"’Yb,j)] ) /z,j =J; [1 - K(Ya,j+Yb,j)] )

Faj = Jo[1=1yasin(§)], Fbj=Jo[1—ny, sin()]. (5.3)

Aqui, J, e J; correspondem as componentes xy e z da interacdo de troca Heisenberg
ao assumir os atomos decoradores nas suas posicoes de equilibrio. Da mesma forma, Jy cor-
responde a interac@o de troca de Ising com os spins Heisenberg e Ising em suas posi¢oes de
equilibrio. Finalmente, k € o coeficiente de expansado linear do acoplamento magnetoeldstico
nos dimeros de Heisenberg e 1 € o coeficiente de expansio linear do acoplamento magnetoe-

lastico entre os spins de Ising e Heisenberg.
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A parte puramente eldstica da Hamiltoniana de ligacdo (5.1) pode ser definida da se-

guinte forma

0 _Paj Phi K(a 2\ k 2
A =t S (ya7,~+yb,,-> 5 Vajtym,5)7 (5.4)
onde py,j € pp,j 30 0s momentos dos dtomos decoradores com a massa m, y,j € Yp,j K =
2kI sinz(g) denotam seus deslocamentos das posi¢des de equilibrio, k€ a constante de rigidez
da mola atribuida ao acoplamento Heisenberg € a constante efetiva de rigidez da mola do aco-
plamento Ising quando k; € a verdadeira constante de rigidez da mola atribuida ao acoplamento

Ising.
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5.1.1 Transformacao canonica local

O Hamiltoniano (5.1) envolve contribui¢des magnetoeldsticas e eldsticas puras (fonon),
que sdo acopladas através dos coeficientes de expansdo linear K e 1) pertinentes aos acopla-
mentos magnetoeldsticos. No entanto, ambas as contribuicdes podem ser dissociadas através da
transformacdo de coordenadas candnicas locais

1 !
Qj:E(Ya,j‘FYb,j) e Qj:%(yaJ_be)’ (5.3)

que define as posi¢des de duas particulas ficticias, uma o centro de massa g; do dimero Hei-
senberg e outra € associada a posi¢do relativa g; dos dtomo decoradores. Analogamente, os
momentos nas coordenadas candnicas assumem a forma

1 1
pj= ﬁ (Pa,j + Pb,j) € I_’j = ﬁ (pavj - pb,j) ) (5.6)

que possuem significado fisico do momento geral p; e do momento relativo p; do dimero Hei-
senberg. Assim, o Hamiltoniano (5.4) nas coordenadas canonicas pode ser reescrito da seguinte

maneira

2

2 _ —
w_Pi P Koo o 2
R e e (TR R 5.7

Podemos ver que a parte do fonon da Hamiltoniana de ligagdo (5.4) permanece invari-

ante sob a transformacgao candnica (5.5) e (5.6).
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5.1.2 Diagonalizacao da parte magnetoelastica

(me)]

Como a relagdo de comutagio [77] (me) , I = ( ¢ satisfeita, a parte magnetoelastica

J
da ligacdo Hamiltoniana (5.2) pode ser diagonalizada localmente para cada célula unitaria. Os
autovalores do Hamiltoniano (5.2) podem ser expressos em funcdo da coordenada candnica do
centro de massa ¢; da seguinte forma

€k.j =e§?} + e;((,l])-q It (5.8)

com o primeiro indice sendo k = {1,2,3,4} e o segundo indice especificando a célula unitaria.

(0)

Os autovalores (5.8) foram decompostos em dois termos, enquanto os primeiros termos ¢

correspondem a uma cadeia de diamante rigida

O (e, 59
& =%y - (M o (5.10)
) :%Jrf_zx_%“j, (5.11)
0 :%—%_%Nﬁ (5.12)

que podem ser interpretados como os autovalores de energia quando os dtomos decoradores
estdo em posigoes de equilibrio y, ; = yp, j = 0 e, por simplicidade, denotamos ; = (64 0j1).
(1)

Os segundos termos e, ; determinam uma contribui¢@o vibracional para a energia, que é dada

por

et :? (Jkc + 2Jon p;sin(2)) (5.13)
&5 = ?(JZK 2Jonu;sin(2)), (5.14)
e =— \/TEK(ZJX +I), (5.15)
egszgmj — ). (5.16)
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Os autovetores, que correspondem aos autovalores (5.8), podem ser expressos da se-

guinte maneira

com

_ Jx(l_KﬁQj)

tan(29;) = 75w

(5.17)
(5.18)
(5.19)
(5.20)

(5.21)

A partir de agora, assumiremos a igualdade das constantes magnetoelasticas 1 = K e 0s

campos magnéticos locais h = h; = hy atuando nos spins de Ising e Heisenberg, que corres-

pondem fisicamente a igualdade de seus fatores g de Landé. Vale ressaltar que os dois ultimos

autovetores dependem da posi¢do relativa g; e da posi¢do do centro de massa g; dos dtomos

decoradores.
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5.1.3 Diagonalizacao da parte do fonon

Ap6s realizar a transformacao de coordenadas canodnicas e diagonalizar a parte magne-
toelastica, a Hamiltoniana assume a forma
=2
J

2 —
o P P K 2
A=+ i+ 5+ 50+ 5 (4G +35) + k. (5.22)

A Hamiltoniana de ligag¢do (5.22) pode ser subsequentemente desacoplada e diagonali-
zada, completando o quadrado através de uma transformacao adicional na posi¢ao do centro de

massa dos dimeros Heisenberg
(1)
q;= q’j — ?’]7 (5.23)

em que a constante da mola efetiva € definida como
K=K+2k, e K=2ksin*(%). (5.24)

Substituindo o deslocamento da coordenada canOnica para o centro de massa (5.23)
na Eq. (5.22) efetivamente se obtém um desacoplamento das partes puramente do fonon e
magnetoeldstica na Hamiltoniana de ligacdo. A parte efetiva do fonon se torna
2 22 >

(p) I\2
. ey - . - : .
%”j > > +2<qf) —l—ij, (5.25)

enquanto a parte magnetoeldstica efetiva resulta em

me 0
i =

y (5.26)

Para prosseguir, introduzimos os operadores bosonicos de aniquilacdo b; e de criagdo bj
para descrever os fonons do centro de massa, que satisfazem os relagdes de comutacdo bosdnica
padrdo [b j,bj.,] =&, j e [bj,by] =0. A posicao deslocada do centro de massa ¢’; e o operador
de momento geral p; do dimero Heisenberg podem ser consequentemente reescritos em termos

J

dos operadores bosonicos de criacdo b; e aniquilagdo b; (em unidades de i = 1)

qj= (bi+b)) e pj=i\/"2 (b} b)), (5.27)
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onde @ = /K /m é a respectiva frequéncia do fonon. Da mesma forma, pode-se também intro-
duzir os operadores bosonicos de aniquilagio b j € criacdo l_); que descrevem o termo do fonon
pertinente ao deslocamento relativo dentro dos dimeros Heisenberg, que também satisfazem as
tradicionais relagdes de comutagio bosonicas [b j,l_oj/] =6, e [bj,by] = 0. Como resultado, a

posi¢o relativa g; e momento relativo p; também podem ser reescritas no seguinte formato

_ =F - _ . 5T _
9= Jang(0j b)) and p;=i\/ "5 (b; = b)), (5.28)

onde @ = /K /m é a respectiva frequéncia do fonon. A parte do Hamiltoniano do fénon (5.25)

pode ser consequentemente expressa em termos dos operadores nimero n; € 77; para os dois
tipos de fonons descritos anteriormente

®) (1 17, AR 1, =\ ~

Y =(3+bbj)0+(3+b;bj)® = (5+n)) 0+ (5+7)) @. (5.29)

Dessa maneira, diagonalizamos a parte do Hamiltoniano (5.29) em termos dos opera-

dores nimero n; e 7; como seguinte conjunto de autovalores n; e 71; € {0,1,2,...}. Por ul-

timo, mas ndo menos importante, vale a pena observar que a Hamiltoniana de ligacdo J7; ; =

e%’j((;.ne) + %”}p ) agora € expressa em uma forma totalmente diagonal as partes magnetoeldstica

(5.26) e do fonon (5.29), que adicionalmente comutam mutuamente entre si, 0 que serd da maior

importancia para o cdlculo da fun¢do de particdo apresentada na secdo 5.3.
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5.2 Diagrama de fase no estado fundamental

Antes de explorar as propriedades magnetoeldsticas, primeiro analisemos um diagrama
de fases no estado fundamental da cadeia tipo diamante de spin-1/2 Ising-Heisenberg comple-
mentada com o acoplamento magnetoeléstico, que exibe trés estados fundamentais na suposi¢ao
de que kg = k; e kK = 1. O primeiro estado fundamental pode ser classificado como o estado

paramagnético saturado (SA) fornecido pelo autovetor
N
[s4) = TT12)1 15 (5.30)
j=1

enquanto o primeiro (segundo) vetor de estado define um estado dos spins do dimero Heisenberg
(o spin do Ising) da j-ésima célula unitdria. O estado paramagnético saturado possui a seguinte
energia do estado fundamental
. 9\2
J; hy (JZK—I-ZJon sin 7)

Egp = —= —hy— =L _j,—
sA 4 HT 0 16K

(5.31)

O segundo estado fundamental pode ser interpretado como a fase ferrimagnética cldssica (F 1)

fornecida pelo autovetor

N
FIy =TT, 45, (5.32)

J=1

enquanto a energia correspondente se torna

2
J. hy (J.k—2Jon sin §)
E —— —hg+—+Jo— . 5.33
Fn=—7 —hut 5 +J 16K (5.33)
A magnetizag¢do da sub-rede dos spins Ising é de M; = —1/2 por célula unitdria, a magnetiza-

cdo da sub-rede dos spins Heisenberg resulta em My = 1 por célula unitiria, de modo que a
magnetizacdo total por célula unitdria se torna M; = 1/2.
O terceiro estado fundamental pode ser classificado como a fase ferrimagnética quantica

(FIp) fornecida pelo autovetor

,’:12

IFL) =[] (cos( )j+sin(9;)11);) | 1), (5.34)

J=1
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Figura 5.3 — Diagrama de fase no plano J, —h para Jy = —1, Jy=1e: (a) - (b) k =0,5, 6 =7/2
e ky = {25,50,200,1000};(c) k = 0,5, ky =50 e 6 = {2n/3,7/2,n/3,n/4,7/8}; (d)
0=m/3,ky=50e x={0.1,0.2,0.3,0.4,0.5}.

Fonte: Autora (2020).

cuja energia fundamental é dada por

J. T hp kA2 —J,)?
Epp — %X 1 = \7x Y .
b=y 2 2 16K (5-35)

A magnetizagdo da sub-rede dos spins Heisenberg € de My = 0 devido a um cardter
singleto dos dimeros Heisenberg e, portanto, a magnetizacdo da sub-rede dos spins Ising M; =
1/2 fornece a dnica contribui¢do diferente de zero para a magnetizagio total por célula unitéria
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Alguns diagramas de fases tipicos do estado fundamental sdo plotados na Fig.5.3 no
plano J, — h para valores fixos das constantes de acoplamento Jo = —1 e J, = 1. E evidente
que as fronteiras da fase no estado fundamental sdo gradualmente alterados devido a alteragdo
da rigidez da cadeia ao assumir valores realistas (suficientemente grandes) das constantes de
rigidez da mola (consulte a referéncia. (CANOVA; STRECKA: JASCUR, 2006) para uma
comparacao). De fato, as alteracdes no diagrama de fases do estado fundamental mostradas
na Fig.5.3 (a) para os valores fixos de k = 0,5 e 6 = 7/2 devido a varia¢do da constante de
rigidez de mola ky = {25,50,200, 1000} sdo quase indistinguiveis dentro da escala exibida,
enquanto se tornam evidentes apenas em uma escala ampliada, como ilustrado na Fig.5.3 (b).
Podemos observar efeitos semelhantes quando alternamos os outros paradmetros de interagao
[veja Fig.5.3(c)-(d)].

O efeito da geometria na rede pode ser verificado na Fig.5.3(c), onde os diagramas de
fases do estado fundamental s@o plotados para valores fixos de Kk =0, 5, kg = 50 e vérios valores
do angulo 6 = {2n/3,n/2,n/3,n/4,7/8}. Finalmente, a contribui¢do da constante magneto-
eldstica nos diagramas de fase do estado fundamental € ilustrado na Fig.5.3 (d) assumindo o
valor fixo de 6 = 1 /3, ky = 50, e variando de k¥ = {0.1,0.2,0.3,0.4,0.5}. A fronteira entre
duas fases ferrimagnéticas FI; e FI, é dada por

[4(2J+J0)knr —J3x2] (sin? § + 1)+ (2 +J2) k2

J. = , 5.36
’ k2 (Jx—Josin ) + 4kp (sin® § +1) -3

o qual € independente do campo magnético 4, como pode ser verificado por uma linha vertical
das fronteiras de fase na Fig. 5.3. Enquanto a fronteira entre as fases FI; e SA pode ser dada

pela férmula
JoJ.k*sin§

h=—2Jo— .
" dky (sin 4 1)

(5.37)
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Embora essa fronteira seja para um modelo perfeitamente rigido (k = 0) completamente
independente de J,, o modelo com constante de acoplamento magnetoeldstico diferente de zero
K # 0 mostra uma leve dependéncia da constante de acoplamento J, porque k geralmente é

uma quantidade muito pequena (kK < 1), enquanto a constante de rigidez de mola kg > e,(cll]).

[ie
ky ggJoJ;, veja a Fig. 5.3 (b) - (d) para ilustracao]. De modo similar podemos encontrar uma

funcdo na fronteira entre as fases F'I e SA, fornecidas por

Je+Josin ) (Jy —J, — Josin 9)
8kp (sin? § +1) '

1
th(Jx—ZJO—JZ)JrKZ( (5.38)
Nesta regido a fronteira da fase depende da constante de acoplamento J, mesmo quando a fron-
teira € perfeitamente rigida (k¥ = 0), mas parece haver uma pequena corre¢do nessa dependéncia,

ja que a constante de acoplamento magnetoelastico é diferente de zero (x # 0).
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5.3 Termodinamica

(p)

Como comentado anteriormente as Hamiltonianas do fonon f%’j e magnetoeldstica

%j{%ﬂe), (5.26) e (5.29), comutam entre si. A Hamiltoniana de ligacdo correspondente a duas
células unitdrias diferentes também satisfazem a relagdo de comutacdo [77},. 77| = 0. Tendo
isso em mente, a funcdo de particao da cadeia diamante de spin-1/2 Ising-Heisenberg, respon-
savel pela interacdo magnetoeldstica, pode ser obtida usando a abordagem da matriz de trans-

feréncia. Devido ao carater desacoplado do fonon e da parte magnetoelastica do Hamiltoniano,

isto permite fatorar a fun¢do de particio em um produto de dois termos

Fy = xP x™, (5.39)

considerando que o primeiro % A(,p) indica a contribui¢@o do fénon e o dltimo Z; A(,me) corresponde

a contribuicdo magnetoeldstica.
Vale ressaltar que os fonons correspondentes ao centro de massa e deslocamento relativo
dos dimeros de Heisenberg sdo independentes um do outro e, portanto, a parte do fonon da

func¢do de particao pode ser expressa mais explicitamente da seguinte maneira
2P = ()™, (5.40)

onde contribuicdes individuais decorrentes de dois tipos de fonons envolvidos no Hamiltoniano

(5.26) seguem uma soma sobre todos os valores acessiveis dos nimeros quanticos n; € 7;

1
oo —B<—+n~>w
w= Ye 27 __ 1

o 2sinh(£2)
(30

o  —B|=+a;|@

7i=0 2s1nh(7)

A parte magnetoeldstica da funcao de particdo pode ser calculada usando a matriz de transfe-
réncia

w1 W

W= , (5.42)
wo Ww_q
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que envolve os fatores de Boltzmann do j-ésimo dimero Heisenberg definido da seguinte forma
4 (0) (12
wy =Y e’ [sj=2k ()], (5.43)
k=1

Acima, as contribuicdes da energia e,(c?j). e e,(clj). sdo dadas pelas Egs. (5.9) - (5.12) e (5.13)
- (5.16), respectivamente. Apds uma diagonalizacio direta da matriz de transferéncia (5.42),

obtém-se dois autovalores

1
Ay = 3 (Wl +woi £ \/(Wl —W1)2+4W%) : (5.44)

A parte magnetoeldstica da fun¢do de parti¢cdo pode ser expressa em termos dos autova-
lores da matriz de transferéncia

Z\me) = AN L AN, (5.45)

Nesse estagio, pode-se substituir as partes do fonon e magnetoeléstica das fungdes de
particdo (5.40) e (5.45) na Eq. (5.39) para obter o resultado final da funcdo de parti¢do, e
consequentemente obtemos a energia livre associada, que no limite termodinamico se reduz a
forma

1

Com a energia livre em maos, podemos discutir as propriedades magnetoeldsticas da
cadeia diamante spin-1/2 Ising-Heisenberg em temperaturas diferentes de zero. A seguir, nossa
atencao particular serd dedicada ao comportamento magnetoeldstico em um ponto triplo e pro-
ximo a ele, onde todas as trés fases SA, FI| e FI, coexistem juntas a temperatura zero. No caso
do modelo completamente rigido (k = 1 = 0), as trés fases coexistem juntas para parametros
fixos Jo = —1, Jy =1, J; = —1 quando o campo magnético 1 — 2 [veja na Fig.5.3 (a)]. Apos
algumas manipulacdes algébricas, obtém-se a seguinte expressao assintdtica para a energia livre

do modelo rigido fop = —kpT In(A+) no limite de temperatura zero T — 0

foon—Tln<3+\/§>—\/—§(h1—2)—l(1+£) (hy —2), (5.47)

2 10 2 5
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onde Ey = Erj, = Erj, = Esa define a energia do estado fundamental correspondente em um

ponto triplo. Agora, pode-se derivar a energia livre (5.47) para calcular a entropia

= (afo) — kgln (3“/3) ~ 0.962423kp, (5.48)
h

oT 2

A magnetizacdo da sub-rede dos spins Ising € dada por

Mo =—

)

<af 0) V3 (5.49)

an ), =10

e a magnetizacdo da sub-rede dos spins Heisenberg resulta em

B dfoy 1 V5
Myo=— (%)T = <1 + ?> , (5.50)

enquanto a magnetizagao total por célula unitaria fica

5
Mo =Mio+Mpg= =+ g ~ 0.9472136. (5.51)

1
2

Este resultado exato serd confirmado futuramente em um outro trabalho, por computacao

numérica, a temperaturas finitas.
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Figura 5.4 — Entropia e Calor especifico em fun¢do da temperatura.
Fonte: Autora (2020).
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Na figura 5.4 temos em (a) a entropia em fun¢do da temperatura em uma escala semi-
logaritmica para valores fixos de kg = 100, k = 0,5, Jo=—1,Jx,=1,J,=—1,0 =71/2 e
h =2. A linha azul corresponde ao modelo rigido, a linha verde descreve a contribui¢do do
fonon e a linha vermelha informa a entropia geral do modelo com o acoplamento magnetoelas-
tico; em (b) a entropia geral em fun¢ao da temperatura em uma escala semi-logaritmica para
valores fixos de k = 0,5, Jo=—1,Jy=1,J, = —1, 8 = /2, h = 2 e quatro valores diferentes
de ki = {25,50,100,200}; em (c) Variagdes de temperatura do calor especifico correspondente
ao painel (a). Observamos aqui um pico andmalo, chamado Anomalia de Schottky, que ocorre
quando o calor especifico tem um pico a baixas temperaturas, 1sso porque geralmente o calor es-
pecifico aumenta com a temperatura ou permanece constante; em (d) Variacdes de temperatura

do calor especifico correspondente ao painel (b).

Agora, vamoscomparar um comportamento magnético do modelo magnetoelastico in-
vestigado nas proximidades do ponto triplo com o do modelo totalmente rigido, a fim de desco-
brir diferencas decorrentes do acoplamento magnetoeldstico. Para esse fim, a entropia € plotada
na Fig.5.4 (a) em funcao da temperatura em escala semi-logaritmica, enquanto a linha azul cor-
responde ao modelo totalmente rigido, a linha verde descreve a contribui¢do do fonon e a linha
vermelha informa a entropia para os valores fixos kg = 100, k =0,5, Jo=—1,J,=1,J, = —1,
0=m/2eh=2.

Pode-se observar que a entropia acompanha muito bem a entropia do modelo rigido a
temperaturas suficientemente baixas, enquanto para temperaturas suficientemente alta aproxima-
se da contribui¢do do fonon. A Fig.5.4 (c) representa as dependéncias de temperatura do ca-
lor especifico correspondente a Fig.5.4 (a). Fig.5.4 (b) ilustra a entropia do modelo respon-
savel pelo acoplamento magnetoelastico para os valores fixos de k = 0,5, Jo = —1, J, =1,
J,=—1,60 =m/2, h =2 e para quatro valores diferentes da constante de rigidez de mola ky =
{25,50.100.200}. E evidente nesta figura que a entropia exibe um platd em .7 = kgIn (#)
independentemente de a constante de rigidez da mola na faixa de temperaturas moderadas
1073 < T < 107! antes da entropia tender a zero no limite assintético 7 — 0. Note que o
modelo totalmente rigido (kg — o) exibe uma entropia residual .y = kgln <3+Tﬁ> para o
conjunto de parametros considerado, que, no entanto, € elevado para valores finitos da cons-
tante de rigidez da mola devido a uma mudancga nas fronteira de fase no estado fundamental.

Finalmente, a Fig.5.4 (d) representa variacdes de temperatura do calor especifico correspon-
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Figura 5.5 — (a) A magnetizagdo total por célula unitaria em funcdo da temperatura em uma escala semi-
logaritmica para valores fixos de Kk = 0,5, Jo=—-1J,=1,J,=—-1,0 =n/2, h=2¢
para quatro valores diferentes de kg = {25,50,100,200}; (b) Um grafico semi-logaritmico
da suscetibilidade magnética pela temperatura(7) para o mesmo conjunto de parimetros
usado na Fig. 5.5 (a) para a magnetizacao.

Fonte: Autora (2020).

dente a Fig.5.4 (b), onde uma formagdo do pico pequeno adicional pode ser observado em uma
regido de baixa temperatura devido as respectivas alteracdes da entropia de um plato diferente
de zero para nulo.

A magnetizagdo total é representada na Fig.5.5 (a) versus a temperatura em uma escala
semi-logaritmica, assumindo valores fixos de k =0,5,Jo=—1,J/x=1,J,=—1,0=7/2, h=2
e quatro valores diferentes da constante de rigidez de mola kg = {25,50,100,200}. Observa-
mos que a magnetizacdo total por célula unitdria tende no limite de temperatura zero ao valor
inicial M; = 0,5, que € independente da constante de rigidez da mola, e aumenta de acordo com
a férmula (5.51) para o valor M; ~ 0.947 na faixa de temperaturas moderadas 1073 < 7 < 10!
antes que finalmente tenda a zero na regido de altas temperaturas. Fig.5.5 (b) ilustra as res-
pectivas variagdes da susceptibilidade magnética vezes a temperatura (¥7) como funcio da
temperatura para o mesmo conjunto de pardmetros usado na fig.5.5 (a). E 6bvio que o produto
desaparece ¥T — 0 quando a temperatura chega a zero, um platd intermedidrio em torno do
valor xT ~ 0.18 é encontrado em temperaturas moderadas 1073 <7 < 10~! e o produto tende

ao valor assintético T ~ 0,8 no limite de altas temperaturas.
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6 CONCLUSAO

No presente trabalho, examinamos detalhadamente as propriedades magnetoeldsticas da
cadeia de diamante Ising-Heisenberg com spin-1/2, que envolve dois spins Heisenberg e um
spin Ising nodal em cada célula unitdria. Supde-se que os dtomos decorados que envolvem os
spins de Heisenberg vibram harmonicamente perpendicularmente ao eixo da cadeia, enquanto
os atomos nodais que envolvem os spins de Ising sdo colocados em posicdes rigidas na rede
ao ignorar completamente suas vibragdes da rede. Em particular, investigamos primeiro o di-
agrama de fase no estado fundamental, como funcdo da constante magnetoeldstica e da cons-
tante de rigidez da mola atribuida ao acoplamento Heisenberg, principalmente focando numa
regido préxima a um ponto triplo de duas fases ferrimagnéticas e uma fase paramagnética satu-
rada. Vimos que quanto menores os valores de ky temo valores maiores de J,, também vimos
que, quanto a geometria da rede, J, assume valores maiores conforme 0 assume valores meno-
res. Em seguida, examinamos em detalhes também as propriedades termodindmicas em baixas
temperaturas. Verificou-se que a natureza magnetoelastica dos dimeros Heisenberg € refletida
através de um plato diferente de zero da entropia em uma regido de baixas temperaturas, en-
quanto o calor especifico exibe um pico andmalo ligeiramente abaixo da regido de temperatura
correspondente ao platd de entropia. Em detalhes observamos que a entropia geral a baixas tem-
peraturas acompanha o modelo rigido, quando 7 aumenta ela acompanha a entropia do fonon.
Jaem T = 0, devido a configuragdo de spins, hd uma frustragdo de spin que gera uma entropia
residual. Também observamos que quanto mair o valor de ky menor influéncia da temperatura
e o platd também aumenta. Além disso, quando o calor especifico vai a zero nao hd absor¢do
de calor, os picos do calor especifico coincidem com os da entropia, entdo ha absorcao de calor.
A magnetizacio exibe um platd com valor quase saturado na mesma regido de temperatura,
como mencionado acima, a entropia gradualmente tende a zero quando aumentamos a tempe-
ratura. A suscetibilidade magnética exibe na mesma regido do platd uma dependéncia inversa
da temperatura, a qual falha levemente acima desse platd, enquanto uma dependéncia inversa

da temperatura € novamente recuperada em temperaturas suficientemente altas.



56

REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

ALVES, C. A. P. Propagac¢do de danos no modelo de ising em redes de bravais e em fractais.
Universidade Federal do Rio Grande do Norte, 1999.

ANANIKIAN, N.; HOVHANNISYAN, V. Magnetic properties, lyapunov exponent and
superstability of the spin-12 ising—heisenberg model on a diamond chain. Physica A:
Statistical Mechanics and its Applications, Elsevier, v. 392, n. 10, p. 2375-2383, 2013.

ANANIKIAN, N; STRECKA, J.; HOVHANNISYAN, V. Magnetization plateaus of an exactly
solvable spin-1 ising—heisenberg diamond chain. Solid state communications, Elsevier,
v. 194, p. 48-53, 2014.

ARMSTRONG, W. D. The magnetization and magnetostriction of tb0. 3dy0-7fel. 9 fiber
actuated epoxy matrix composites. Materials Science and Engineering: B, Elsevier, v. 47,
n. 1, p. 47-53, 1997.

BALCERZAK, T.; SZALOWSKI, K. The pair approximation method for the ferromagnetic
heisenberg model with spin s= 1 and arbitrary range of interactions. application for the

magnetic semiconductor crias. Journal of Magnetism and Magnetic Materials, Elsevier, p.
167157, 2020.

BARBOZA, E. S. Propriedades termodindmicas e emaranhamento quantico de um modelo para
compostos magnéticos heterotrimetélicos. 2017.

BAXTER, R. J. Exactly solved models in statistical mechanics. [S.1.]: Elsevier, 2016.
BLUNDELL, S. Magnetism in condensed matter. [S.1.]: AAPT, 2003.

BLUNDELL, S. J.; BLUNDELL, K. M. Concepts in thermal physics. [S.1.]: OUP Oxford,
2009.

BOUBCHEUR, E.; MASSIMINO, P.; DIEP, H. Effects of magnetoelastic coupling: Critical
behavior and structure deformation. Journal of magnetism and magnetic materials, Elsevier,
v. 223, n. 2, p. 163-168, 2001.

CANOVA, L.; STRECKA, J.; JASCUR, M. Geometric frustration in the class of exactly
solvable ising—heisenberg diamond chains. Journal of Physics: Condensed Matter, IOP
Publishing, v. 18, n. 20, p. 4967, 2006.

CARVALHO, I. M. Funcoes de correlacio para uma cadeia de ising decorada com spins
heisenberg numa estrutura diamante. 2018.

COEY, J. M. Magnetism and magnetic materials. [S.1.]: Cambridge university press, 2010.

DERZHKO, O. et al. Effective low-energy description of almost ising-heisenberg diamond
chain. EPL (Europhysics Letters), IOP Publishing, v. 112, n. 3, p. 37002, 2015.

DERZHKO, O.; STRECKA, J.: GALISOVA, L. Compressibility of deformable spin chains
near quantum critical points. The European Physical Journal B, Springer, v. 86, n. 3, p. 88,
2013.

DZIUBYNA, A. Density matrix renormalization group simulations of heisenberg s= 1 spin
chains with zero-field splitting for ni chain coordination polymers. 2020.



57

ENTING, I. The second-neighbour ising chain as a model for spin-phonon interactions:
susceptibility. Journal of Physics A: Mathematical, Nuclear and General, IOP Publishing,
v. 6,n. 2, p. 170, 1973.

ESSAM, b. J.; DOMB, C.; GREEN, M. Phase transitions and critical phenomena. Phase
Transit. Crit. Phenomena, v. 2, p. 1583-1585, 1972.

FELIZARI, A. Caracteriza¢cdo e monitoramento remoto aplicado a um sensor magnetoelastico.
2016.

FERREIRA, J. T. Modelos Ising-Heisenberg e spin-elétron: emaranhamento quantico e
propriedades magnéticas e termodinamicas. Tese (Doutorado) — Universidade Federal de
Alagoas, 2018.

FISHER, M. E. Transformations of ising models. Physical Review, APS, v. 113, n. 4, p. 969,
1959.

GALISOVA, L. Magnetocaloric effect in the spin-1/2 ising-heisenberg diamond chain with the
four-spin interaction. arXiv preprint arXiv:1310.0277, 2013.

GALISOVA, L.; STRECKA, J. Vigorous thermal excitations in a double-tetrahedral chain
of localized ising spins and mobile electrons mimic a temperature-driven first-order phase
transition. Physical Review E, APS, v. 91, n. 2, p. 022134, 2015.

GERLACH, W.; STERN, O. Der experimentelle nachweis der richtungsquantelung im
magnetfeld. Zeitschrift fiir Physik, Springer, v. 9, n. 1, p. 349-352, 1922.

GRANDE, H. L. C. Modelos de dimeros em redes planas. Matriz de transferéncia e
solucdes por meio da representacao de férmions. Tese (Doutorado) — Universidade de Sao
Paulo, 2009.

GRIFFITHS, D. J. Introduction to electrodynamics. [S.l.]: American Association of Physics
Teachers, 2005.

HEISENBERG, W. Zur theorie des ferromagnetismus. In: Original Scientific Papers
Wissenschaftliche Originalarbeiten. [S.1.]: Springer, 1928. p. 580-597.

HENRIQUES, V. B.; SALINAS, S. Effective spin hamiltonians for compressible ising models.
Journal of Physics C: Solid State Physics, IOP Publishing, v. 20, n. 16, p. 2415, 1987.

HUCHT, A.; MOSCHEL, A.; USADEL, K. Monte-carlo study of the reorientation transition in
heisenberg models with dipole interactions. Journal of magnetism and magnetic materials,
Elsevier, v. 148, n. 1-2, p. 32-33, 1995.

ISING, T. et al. The fate of ernst ising and the fate of his model. arXiv preprint
arXiv:1706.01764, 2017.

ISTRAIL, S. Statistical mechanics, three-dimensionality and np-completeness: 1. universality
of intracatability for the partition function of the ising model across non-planar surfaces. In:
STOC. [S.1.: s.n.], 2000. p. 87-96.

JASCUR, M. et al. Frustration in an exactly solvable mixed-spin ising model with bilinear
and three-site four-spin interactions on a decorated square lattice. Journal of Magnetism and
Magnetic Materials, Elsevier, v. 417, p. 92-99, 2016.



58

JUNIOR, J. E. d. L. Modelo de Ising aplicado ao estudo da criminalidade. Tese (Doutorado)
— Universidade de Sao Paulo, 2014.

KAYA, T.; TAMBAS, B. Configurational mean-field reduced transfer matrix method for ising
systems. Modern Physics Letters B, World Scientific, p. 2050297, 2020.

KNEZEVIC, M.; MILOSEVIC, S. One-dimensional compressible ising chain with general
spin. Journal of Physics A: Mathematical and General, IOP Publishing, v. 13, n. 7, p. 2479,
1980.

LEMOS, C. et al. Fluctuation theorem with two independent field parameters: The
one-dimensional compressible ising model. Physical Review E, APS, v. 99, n. 1, p. 012129,
2019.

LENZ, W. Beitrag zum verstindnis der magnetischen eigenschaften in festen korpern
Phys. [S.1.]: Z, 1920.

LISNYI, B.; STRECKA, J. Exactly solved mixed spin-(1, 1/2) ising—heisenberg distorted
diamond chain. Physica A: Statistical Mechanics and its Applications, Elsevier, v. 462, p.
104-116, 2016.

LOPES, F. A. Produc¢ao hidrometalirgica de 6xidos magnéticos a partir de concentrado de
pirita proveniente de rejeitos da mineragdo de carvao. 2017.

MARKOS, P.; SOUKOULIS, C. M. Wave propagation: from electrons to photonic crystals
and left-handed materials. [S.1.]: Princeton University Press, 2008.

MASSIMINO, P.; DIEP, H. Effect of magnetoelastic interactions on the phase transition
of two-dimensional ising spin system. Journal of Applied Physics, American Institute of
Physics, v. 87, n. 9, p. 7043-7045, 2000.

MATTIS, D.; SCHULTZ, T. Theory of magnetothermomechanics. Physical Review, APS,
v. 129, n. 1, p. 175, 1963.

MAXWELL, J. C. A treatise on electricity and magnetism. [S.1.]: Oxford: Clarendon Press,
1873. v. 1.

MUNOZ, V. What can we learn about protein folding from ising-like models? Current
opinion in structural biology, Elsevier, v. 11, n. 2, p. 212-216, 2001.

NETO, E. M. d. C. O modelo de ising na cadeia linear com interacdes competitivas de longo
alcance. Programa de P6s-Graduacao em Educacdo da UFBA, 2009.

NUSSENZVEIG, H. M. Curso de Fisica Basica: fluidos, oscilacoes e ondas, calor. [S.1.]:
Editora Blucher, 2018. v. 2.

OLIVEIRA, L. S.; JESUS, V. L. D. Introducao a fisica do estado sélido. [S.1.]: Editora
Livraria da Fisica, 2005.

ONSAGER, L. A two-dimensional model with an order—disorder transition (crystal statistics
i). Phys. Rev, v. 65, p. 117-49, 1944,

OSTLUND, S.;: ROMMER, S. Thermodynamic limit of density matrix renormalization.
Physical review letters, APS, v. 75, n. 19, p. 3537, 1995.



59

PEREIRA, M. S. S. et al. Platd na magnetizacdo e efeito magnetocaldrico na cadeia diamante
cineticamente frustrada. Universidade Federal de Alagoas, 2008.

QI Y. et al. Magnetocaloric effect in ferroelectric ising chain magnet. Solid State
Communications, Elsevier, v. 233, p. 1-5, 2016.

RESTREPO-PARRA, E. et al. Magnetic phase diagram simulation of lal- xcaxmno3 system
by using monte carlo, metropolis algorithm and heisenberg model. Journal of Magnetism and
Magnetic Materials, Elsevier, v. 323, n. 11, p. 1477-1483, 2011.

ROJAS, O.; SOUZA, S. D. Direct algebraic mapping transformation for decorated spin
models. Journal of Physics A: Mathematical and Theoretical, IOP Publishing, v. 44, n. 24,
p. 245001, 2011.

ROJAS, O. et al. Universality and quasicritical exponents of one-dimensional models
displaying a quasitransition at finite temperatures. Physical Review E, APS, v. 99, n. 4, p.
042117, 2019.

ROJAS, O.; VALVERDE, J.; SOUZA, S. D. Generalized transformation for decorated spin
models. Physica A: Statistical Mechanics and its Applications, Elsevier, v. 388, n. 8, p.
1419-1430, 20009.

ROMBALDI, F. B. Avaliacdo do efeito protetivo de revestimentos de silano aplicados sobre
sensores magnetoelasticos metglas 2826mb3. 2019.

SALINAS, S. On the one-dimensional compressible ising model. Journal of Physics A:
Mathematical, Nuclear and General, IOP Publishing, v. 6, n. 10, p. 1527, 1973.

SALINAS, S. R. Introducio a fisica estatistica vol. 09. [S.1.]: Edusp, 1997.

SANTRA, S. B. Advanced Statistical Mechanics. 2013. Disponivel em: <<nptel.ac.in/
courses/115103028/26>>.

SILVA, J. M. N. Redes Neurais Artificiais: Rede Hopfield e Redes Estocasticas. [S.1.]:
Niter6i, 2003.

SOUZA, S. de; ROJAS, O. Quasi-phases and pseudo-transitions in one-dimensional models
with nearest neighbor interactions. Solid State Communications, Elsevier, v. 269, p. 131-134,
2018.

STRECKA, J. Generalized algebraic transformations and exactly solvable classical-quantum
models. Physics Letters A, Elsevier, v. 374, n. 36, p. 3718-3722, 2010.

STRECKA, J. et al. Anomalous spin frustration enforced by a magnetoelastic coupling in the
mixed-spin ising model on decorated planar lattices. Journal of Magnetism and Magnetic
Materials, Elsevier, v. 469, p. 655-664, 2019.

STRECKA, J.; ROJAS, O.; SOUZA, S. M. de. Spin-phonon coupling induced frustration in the
exactly solved spin-1/2 ising model on a decorated planar lattice. Physics Letters A, Elsevier,
v. 376, n. 3, p. 197-202, 2012.

STUBNA, V.;: JASCUR, M. Mixed spin-1/2 and 3/2 ising model with multi-spin interactions
on a decorated square lattice. Journal of Magnetism and Magnetic Materials, Elsevier,
v. 442, p. 364-370, 2017.


<nptel.ac.in/courses/115103028/26>
<nptel.ac.in/courses/115103028/26>

60

TEIXEIRA, E. F. Modelagem de movimentos coletivos de matéria ativa. 2018.

TICKLE, R. et al. Ferromagnetic shape memory in the nimnga system. IEEE Transactions on
Magnetics, IEEE, v. 35, n. 5, p. 43014310, 1999.

TONIDANDEL, D. A. V.; ARAUJO, A. E. A. d.; BOAVENTURA, W. d. C. Histéria da
eletricidade e do magnetismo: da antiguidade a idade média. 2018.

TORELLI, D.; OLSEN, T. First principles heisenberg models of 2d magnetic materials: the
importance of quantum corrections to the exchange coupling. Journal of Physics: Condensed
Matter, IOP Publishing, v. 32, n. 33, p. 335802, 2020.

TORMES, C. et al. Caracterizacdo de secagem de materiais ceramicos utilizando sensores
magnetoelasticos.

TORRICO, J.; OHANYAN, V.; ROJAS, O. Non-conserved magnetization operator and
‘fire-and-ice’ground states in the ising-heisenberg diamond chain. Journal of Magnetism and
Magnetic Materials, Elsevier, v. 454, p. 85-96, 2018.

TORRICO, J. et al. Zero temperature non-plateau magnetization and magnetocaloric effect in
an ising-xyz diamond chain structure. Physics Letters A, Elsevier, v. 380, n. 43, p. 3655-3660,
2016.

WATARI, K. Mecénica classica, volume i. Editora Livraria da Fisica, 2004.

WENG, M. et al. Spin-liquid phase in an anisotropic triangular-lattice heisenberg model: Exact
diagonalization and density-matrix renormalization group calculations. Physical Review B,
APS, v. 74, n. 1, p. 012407, 2006.

YEOMANS, J. M. Statistical mechanics of phase transitions. [S.1.]: Clarendon Press, 1992.

ZHOU, W.-X.; SORNETTE, D. Self-organizing ising model of financial markets. The
European Physical Journal B, Springer, v. 55, n. 2, p. 175-181, 2007.



	Introdução
	Pequenas Oscilações
	Magnetismo
	Momento Magnético Orbital
	Momento Magnético de Spin
	Momento Magnético Atômico
	Magnetização
	Susceptibilidade
	Interação de troca (Exchange)
	Tipos de comportamento magnético

	Modelos de Baixa Dimensionalidade
	Modelo de Ising
	Matriz Transferência
	Termodinâmica do Modelo
	Modelo de Heisenberg

	Resultados
	Cadeia diamante Ising-Heisenberg com acoplamento magnetoelástico
	Transformação canônica local
	Diagonalização da parte magnetoelástica
	Diagonalização da parte do fônon

	Diagrama de fase no estado fundamental
	Termodinâmica

	Conclusão
	Bookmarks from Nayara_Dissertação versão final.pdf
	Introdução
	Pequenas Oscilações
	Magnetismo
	Momento Magnético Orbital
	Momento Magnético de Spin
	Momento Magnético Atômico
	Magnetização
	Susceptibilidade
	Interação de troca (Exchange)
	Tipos de comportamento magnético

	Modelos de Baixa Dimensionalidade
	Modelo de Ising
	Matriz Transferência
	Termodinâmica do Modelo
	Modelo de Heisenberg

	Resultados
	Cadeia diamante Ising-Heisenberg com acoplamento magnetoelástico
	Transformação canônica local
	Diagonalização da parte magnetoelástica
	Diagonalização da parte do fônon

	Diagrama de fase no estado fundamental
	Termodinâmica

	Conclusão


