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RESUMO

Transi¢des de fase quanticas, especialmente em magnetos (e.g., ferromagnetos,
antiferromagnetos, ferrimagnetos), sdo induzidas através da variacdo de um parametro
externo (e.g., campo magnético B, pressdo) em temperatura T nula. No caso da transicdo
induzida por um campo magnético, os pontos criticos quanticos estdo localizados nos
extremos dos platdés de magnetizacdo e separam fases com gap de fases sem gap. Em
uma dimensao, linhas de crossover separam, em T finito, as regides sem gap, onde as
excitagdes de mais baixa energia formam um liquido de Luttinger, das regides de plato
(fase isolante). Cadeias ferrimagnéticas alternadas, em particular as cadeias (1/2, S), tém
magnetizacdo espontanea em T = 0 e uma excitagdo de baixa energia com gap em campo
nulo. Em particular, possuem dois platds de magnetizagdo: o platd na magnetizacdo
de saturacdo, totalmente polarizado, e, devido ao gap, ha um platd de magnetizacao
ferrimagnético. Neste trabalho, discutimos teorias de ondas de spin (interagentes e ndo
interagentes) desenvolvidas para estudar as propriedades em baixa temperatura dessas
cadeias ferrimagnéticas sob um campo magnético aplicado: uma partindo do estado
classico ferrimagnético considerando as interagdes; e outra do estado classico totalmente
polarizado sem interagdo, ambas utilizando a restricdo de Takahashi, comparando seus
resultados com dados de simulagdes de Monte Carlo quéantico. Uma vez que estamos
interessados em descrever todo o diagrama de fases T' vs. B do sistema, aprofundamos a
teoria de ondas de spin a partir do vacuo totalmente polarizado. As linhas de crossover
do diagrama de fases no regime de baixas temperaturas sdo obtidas, especialmente
as linhas que separam as fases isolantes (com gap) da fase sem gap. Em particular,
dos extremos locais das curvas de susceptibilidade e magnetizacdo, identificamos o
crossover entre um regime liquido de Luttinger formado pelas excita¢des do estado
classico ferrimagnético e outro construido das excitagdes do estado classico totalmente
polarizado. Estes dois regimes liquido de Luttinger sao limitados por linhas de crossover
que formam um domo assimétrico, como observado em outros magnetos em regimes

quanticos sob um campo magnético aplicado.

Palavras-chave: Transi¢des de fase quanticas. Ferrimagnetos. Ondas de Spin. Liquido
de Luttinger. Linhas de crossover.



ABSTRACT

Quantum phase transitions, in particular in magnets, are induced by varying
an external parameter (e.g., magnetic field B, pressure) at zero temperature T. In the
case of the transition induced by a magnetic field, the quantum critical points are
located at the endpoints of the magnetization plateaus and separate gapped phases
from gapless phases. In one dimension, crossover lines bound, at finite T, the gapless
regions, where the lower energy excitations form a Luttinger liquid, from the plateau
regions (insulating phases). Alternating ferrimagnetic chains, in particular the (1/2, S)
chains, have a spontaneous magnetization at T = 0 and one gapped lower energy
excitation at zero field. In particular, they have two magnetization plateaus: the plateau
at saturation magnetization, fully polarized plateau, and, due to the gap, there is another
magnetization plateau at the ferrimagnetic magnetization. In this work, we discuss spin-
wave theories (interacting and non-interacting) developed to study the low temperature
properties of these ferrimagnetic chains under an applied magnetic field: one starting
from the classical ferrimagnetic state considering the interactions; and other from the
classical fully polarized state without interaction, both using the Takahashi constraint,
comparing their results with quantum Monte Carlo data. Since we are interested in
describing whole T vs. B low energy phase diagram of the system, we deepen the
spin-wave theory from the fully polarized vacuum. The crossover lines of the phase
diagram in the low temperature regime are obtained, specially the lines wich separating
the gapped phases of the gapless phases. In particular, from the local extreme points
in the susceptibility and magnetization curves, we identified the crossover between a
Luttinger liquid regime formed by the excitations from the classical ferrimagnetic state
to another built from the excitations of the fully polarized classical state. These two
Luttinger liquid regimes are bounded by an asymmetric dome-like crossover line, as

observed in other magnets in quantum regime under an applied magnetic field.

Keywords: Quantum phase transitions. Ferrimagnets. Spin-Wave. Luttinger Liquids.
Crossover lines.
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1 INTRODUCAO

A teoria das transi¢des de fase quanticas [1, 2] fornece uma ferramenta poderosa
para a compreensdo de diversos sistemas em fisica da matéria condensada. Essas
transi¢des de fase sdo acessadas em T = 0 pela variacdo de algum pardmetro externo, g
(e.g., pressdo, potencial quimico, campo magnético), e apesar de ocorrerem estritamente
em temperatura nula, podem influenciar no comportamento em baixas temperaturas
do sistema. A presenca do ponto critico quantico (QCP) no diagrama de fases é a
chave para compreender muitos sistemas em fisica da matéria condensada. Alguns
exemplos incluem isolantes magnéticos [3-6], compostos de férmions pesados [7, 8],
supercondutores de alta temperatura [9, 10] e gases bidimensionais de elétrons [11]. As
propriedades fisicas das flutuagdes quénticas, que podem destruir a ordem de longo
alcance no zero absoluto, sdo muito diferentes das flutuag¢des térmicas responséveis
pelas transi¢des de fase tradicionais, ou classicas. Em particular, os sistemas quanticos
sdo descritos por fungdes de onda complexas, e a sua dindmica de fase nas proximidades

do QCP requer novas teorias que ndo possuem andlogos as transi¢des de fase classicas.

A presenca de flutuagdes cldssicas e quanticas leva a um interessante diagrama
de fases na vizinhanga do ponto critico quantico, como esquematizado na Fig. 1. A Fig.
1(a) descreve a situagdo em que a ordem existe apenas em T = 0, e.g., em magnetos’
bidimensionais com simetria SU(2) onde a ordem em temperatura finita é proibida
pelo teorema de Mermin-Wagner [12]. Neste caso, ndo havera uma transicdo de fase
propriamente dita em temperaturas finitas. Entretanto, o comportamentoem T # 0 é
caracterizado por trés regimes muito diferentes, separados por crossovers, dependendo
do comportamento do pardmetro de ordem ser dominado por flutuagdes térmicas ou
quanticas. Entre esses dois regimes esta a chamada regido de criticalidade quantica
[1, 13, 14], onde esses dois tipos de flutuag¢des sdo importantes. A fisica da regido de
criticalidade quéntica é controlada pelas excitagdes térmicas do estado fundamental
critico quantico, cujas caracteristicas principais sdo a presenca de leis de poténcia, o
comportamento de liquido de Fermi néo trivial, etc. O comportamento universal apenas
é observado na vizinhanca do ponto critico quantico, ou seja, quando o comprimento

de correlagdo é muito maior que as escalas de comprimento microscépicas.

Na Fig. 1(b) é descrita a existéncia de ordem também para T # 0. Aqui uma
transicdo de fase real é encontrada através da variacdo de ¢ em baixas temperaturas; o

ponto critico quantico pode ser visto como o ponto final de uma linha de transi¢des de

§ No dicionario, vocé pode encontrar que um magneto é um material que tem a propriedade de
atrair outros, e.g., o ferro. Aqui, nos referimos aos magnetos de Heisenberg, eg., ferrimagnetos,
antiferromagnetos.
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Figura 1 — Diagramas de fases esquematicos T vs. ¢ na vizinhanca de um ponto critico
quantico (QCP), onde g é o parametro externo usado para induzir a transicdo
de fase quantica. a) H4 ordem apenas em temperatura nula. As linhas
tracejadas indicam as fronteiras da regido de criticalidade quantica onde as
principais singularidades podem ser observadas; essas linhas de crossover
sdo dadas por kgT « |g — gclzv, onde zv é um expoente critico e seu valor
é tipicamente universal. b) Pode existir ordem também em temperaturas
finitas. A linha cheia marca a fronteira em T # 0 entre as fases ordenada
e desordenada. Fora desta linha o comportamento critico é classico. Figura
retirada e adaptada da Ref. [2].

fase de segunda ordem em temperaturas finitas. Na vizinhanca da fronteira dessa linha
em temperaturas finitas, a fase é dominada por flutuagdes cléssicas, porém esta regido

se torna cada vez mais estreita a medida que nos aproximamos do QCP.

O ponto critico quantico separa uma fase isolante com gap de uma fase condutora
sem gap. Exemplos de grande importancia sdo os isolantes magnéticos [4-6, 15], para os
quais os pontos criticos quanticos podem ser experimentalmente acessados através da
aplicagdo de um campo magnético. As excitagdes elementares em isolantes magnéticos
formam um condensado de Bose-Einstein (BEC) [4, 5, 16]. Em antiferromagnetos essas
excitagdes sao magnons, quasiparticulas com spin inteiro e que obedecem a estatistica
de Bose. Em alguns experimentos, a densidade de magnons (e.g., densidade de triplons,
como veremos adiante) é controlada pela aplicacdo de um campo magnético, levando a
formagdo do BEC. A Fig. 2 sintetiza varios experimentos que foram descritos em termos
da condensacdo de Bose-Einstein (BEC). Nesses magnetos que exibem o BEC, em campo
nulo, um estado fundamental ndo magnético estd separado de um estado magnético
excitado por um gap A. O gap do estado excitado pode se tornar nulo devido ao campo
magnético aplicado, resultando em um campo critico H.1, com transi¢ao pertencendo a

mesma classe de universalidade da condensacao de Bose-Einstein.

Na Fig. 3(a) ilustramos os fons em uma célula do antiferromagneto tridimensional
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Figura 2 — Diagrama de fases (T, H) para varios magnetos discutidos no contexto da
condensagdo de Bose-Einstein (BEC). Figura retirada e adaptada da Ref. [4].

TICuCl; [16-18], que podem ser visualizados como um conjunto de dimeros, pares
de fons de cobre (Cu?") cada um carregando spin S = 1/2 e interagindo através do
Hamiltoniano de Heisenberg [4, 5]. O termo de troca intradimeros, que é antiferro-
magnético (Jop > 0), é a interacdo mais forte, de modo que um dimero isolado tem um
estado fundamental com spin total nulo e um estado excitado triplamente degenerado
com energia Jp e spin S = 1, Fig. 3(c). A Fig. 3(b) ilustra o arranjo tridimensional do
material magnético. A interacdo entre os planos é fraca (o termo J, é pequeno), de modo
que o composto pode ser tratado como quase-bidimensional. Aqui o estado tripleto é
identificado com a presenga de um triplon; uma quasiparticula bosénica com S = 1. E o
estado singleto é identificado com a auséncia dessa quasiparticula. O efeito Zeeman
controla a densidade de triplons. Quando o campo magnético aumenta, a energia
de excita¢do dos triplons com S* = +1 diminui e eventualmente torna-se nula, como
esta representado na Fig. 3(c) e obtido experimentalmente, Fig.4(a). O que define dois
campos magnéticos criticos H.1 e H:» no diagrama de fases, como mostrado na Fig.
3(d). Em temperatura nula, a magnetizagado € zero abaixo de H.1, onde existe apenas
singletos. Entre os dois campos criticos a magnetizagdo aumenta com o aumento do
campo magnético (quando mais triplons sdo adicionados ao estado fundamental) devido
ao aumento da energia de Zeeman, Fig. 3(c). Acima do campo critico H., cada sitio é

ocupado por um triplon e a magnetizagdo satura a uma unidade por dimero. Abaixo de
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Figura 3 - BEC de magnons em antiferromagnetos no regime quantico. a) Dimeros no

material TICuCl; com os fons Cu?* e superexchange via Cl~. b) Dimeros em
uma rede quadrada com interacdo mais relevante intradimeros antiferro-
magnética ] e intera¢des interdimeros J;. Estados tripletos (cinza, topo) sdo
mapeados em quasiparticulas bosonicas (triplons, inferior). c) Efeito Zeeman

dos estados tripletos com gap A e largura de banda D em I?o = (-m/a, /a).
A figura inserida é a relagdo de dispersdo do triplons no campo critico
H.i. d) Diagrama de fases esquematico com a fase paramagnética (PM),
a fase quantico desordenada (QD), a fase ferromagnética (FM) e a fase
canted-antiferromagnética (XY-AFM), onde o BEC de magnons ocorre. Nas
proximidades dos pontos criticos, a fronteira da fase XY-AFM BEC segue
uma lei de poténcia dada, nas proximidades de H,, por T, oc (H — H.4)?,
com um expoente universal ¢ = 2/3 para uma condensagdo de Bose-Einstein
de magnons. A figura inserida é a curva de magnetizagdo m,(H) para um
sistema de spins tridimensionais dimerizados com platds m, = 0,1 (com gap).
Figura retirada e adaptada da Ref. [5].

Hc1 o estado fundamental é um estado paramagnético quantico desordenado formado

pela superficie de singletos (vacuo dos triplons) e pode ser representado por um produto

direto de estados singletos em cada dimero. Quando o gap se torna igual ao campo

critico Hc1, um condensado de Bose é formado. Em H,; a fase paramagnética sofre uma

transi¢do para uma fase canted antiferromagnética (XY-AFM) com ordem magnética

de longo alcance no plano perpendicular ao campo [19], Fig. 3(d). As propriedades
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criticas do magneto na vizinhanca desta transicdo de fase sdo governadas pelo ponto
critico quantico pertencente a classe de universalidade do BEC localizado em T = 0
e H = H.1. Além disso, a densidade de bésons é extremamente baixa (regime de alta
dilui¢do) préximo ao campo critico H.1, enfraquecendo os efeitos das intera¢des de
nucleo duro. Em particular, nas proximidades dos pontos criticos quanticos, a fronteira
da fase segue uma lei de poténcia T, o< (H — H1)? com um expoente universal ¢ = z/d,
que depende apenas da dimensionalidade d e do expoente critico dindmico z; para os
triplons, a relagdo de dispersao é quadratica, ou seja, z = 2 [19]. A relacdo de dispersao
das quasiparticulas bosonicas (magnons) torna-se linear, @ o k para k < 1, no estado

ordenado que existe entre H.1 e H.

A fisica da condensacdo dos triplons, aplicada a sistemas de dimeros acoplados,
discutida acima, é essencialmente a mesma, uma vez que os pontos criticos quanticos
estdo na mesma classe de universalidade [4]. A condensagdo de triplons foi observada
em um grande nimero de isolantes magnéticos, tais como os compostos ACuCls (A
=TI, K, NH4)BaCuSirOg e C4H12N2CuyClg [4, 5]. Arranjos quase-unidimensionais de
spin S = 1 em cadeias de spin, cadeias de Haldane, e até antiferromagnetos frustrados
podem ser descritos dentro da mesma discussdo; o que de fato foi realizado para
materiais formados por ions de Niquel e para o Cs;CuCly, respectivamente [20-22].
Destacamos ainda, que o minimo na curva da magnetizacdo em fung¢do da temperatura
na Fig. 4(d) ndo pode ser compreendido a partir de uma teoria de campo médio, mas
é uma consequéncia da condensagdo dos magnons [16, 19], o que ocorre também em
magnetos em baixas dimensionalidades. No caso unidimensional, onde o condensado
é desordenado por flutuagdes térmicas e quanticas, minimos similares na curva de
magnetizacdo em funcdo da temperatura podem ocorrer, agora como um crossover
simples [23]. Em particular, a curva da susceptibilidade em funcdo da temperatura,
como a dos materiais KCuClz e TICuCl; [4], mostrada na Fig. 5, apresenta um maximo
no valor do campo critico devido ao gap em campo nulo. A localiza¢do deste maximo é
ditada pelo crossover de um aumento exponencial para temperaturas kpT < A para um

decréscimo do tipo Curie-Weiss em temperaturas kpT > A.

Além desses magnetos, um dos materiais que podem ser bem aproximados
por modelos unidimensionais sdo os materiais do tipo spin ladders (escadas de spin)
[24-26]. Na Fig. 6 ilustramos dois tipos: as ladders de duas pernas, Fig. 6(a), e as
ladders de trés pernas, Fig. 6(b). Ladders que possuem um ntimero par de pernas tém o
estado fundamental com correlagdes de curto alcance, onde um decaimento exponencial
da correlacdo spin-spin é produzida pela existéncia de um gap entre as excitagdes.
Entretanto, ladders que possuem um niimero impar de pernas se comportam de forma
muito diferente das ladders de niimero par de pernas e mostram propriedades similares
as cadeias simples em baixas energias, como excitagdes sem gap e correlagdes spin-spin

com lei de poténcia. Essa diferenca entre ladders com ntimero de pernas pares ou
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Figura 4 — Resultados experimentais da condensagdo de Bose-Einstein (BEC) de mag-
nons. a) Efeito Zeeman dos modos tripletos no material TICuCls até H > H.q
medido por espalhamento ineldstico de néutrons. b) Diagrama de fases do
composto BaCuSi,Og medido pela magnetometria de torque, pelo efeito
magnetocaldrico e pelo calor especifico. Uma redugdo dimensional foi ob-
servada neste material, com um crossover do expoente critico ¢ = 2/3 do
BEC tridimensional a um expoente critico ¢ = 1 para duas dimensdes em
temperaturas préximas ao ponto critico quantico. c) Excitagdes no BEC de
triplons realizado no material TICuCl;. Modos de Goldstone com dispersao
em torno de g = 0. Anisotropia de spin geralmente acarreta um gap de spin
em materiais. d) Magnetizacdo em fung¢do da temperatura m,(T) no TICuCl3
para valores fixos do campo magnético, como indicado. Minimos indicados
(setas verticais) para o crossover de temperatura finita, como esperado para
uma condensacdo de magnons (triplons). Figura retirada e adaptada da Ref.

[5].

impares foi confirmada experimentalmente em uma grande variedade de experimentos
[26]. Ladders de duas pernas, por exemplo, sdo observadas no composto pirofosfato
de vanddio (VO),P,07 na Fig. 7(a) e em alguns cupratos como o SrCu,Os3 na Fig. 7(b).
Enquanto ladders de trés pernas foram observadas no composto SroCuzOs, Fig.7(b). Em

particular, efeitos de um campo magnético aplicado nesses sistemas tipo escada foram
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Figura 5 —a) Dependéncia com a temperatura das susceptibilidades magnéticas dos
materiais KCuCls e TICuClz medidos para um certo valor do campo magnético.
b) Susceptibilidade magnética vs. temperatura x(T) do composto Sr3CrOg
medido em um valor fixo do campo magnético. Figuras retiradas e adaptadas
da Ref. [4].

estudados [19, 27-33], onde foi observado transi¢des de fase quénticas induzidas pelo
campo magnético. Na Fig. 8, estdo resumidas todas as fases de interesse que podem
ser acessadas experimentalmente para o composto metal organico brometo de cobre
piperidinio (CsH12N)>,CuBry, abreviadamente (Hpip),CuBrs, um material ladder de
duas pernas. A figura ilustra trés regimes distintos: a fase quanticamente desordenada

X pa X pa P
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» Vd V4 V4 K
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R 4 4 g 4
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y J 4 .4 z
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Figura 6 — Ladders de duas e trés pernas, a) e b), respectivamente. |, é termo de
acoplamento entre cadeias.

(QD), a fase de criticalidade quéntica (QC), e a fase do liquido de Luttinger (LL). Em
particular, esta dltima [26, 34] € uma fase sem gap com excitagdes que apresentam uma

relagdo de dispersdo linear e delimitada por linhas de crossover [23]. Especialmente, o



Capitulo 1. Introdugio 17

a) b)
N A B ; A B b A 2
d o1 1 Vi N, 1 v 5l N 4 7l
. O 35 sy U W I
T—. —"{/—. " i A 5 "'_‘.">(_— L ] ‘}"("_.‘III /
X Ko <ol W Koo
-8 %o x| X X-ecesce-X X ]
COoM B~ (Xl H Je e
k X @REe X X X aeece X X
S T L palE e W B R
s 8- e X X K-eoxCe ke X
(VO),P,O N N N TN i NN
& o- K-e .__:.__./‘:(_ -@->-®-
Ve N b ’ y Ny R A |/ 4
@ ke X e - . NE
s Ve r A Fad ‘_
P = o . o>< » oo
' X f N A b
() (o] N N 4
i I { 1 [
I i 1 ! I
. :\V E - > - »
By G Two-leg ladder Three-leg ladder
SrCu, 0, SrpCuqO:

Figura 7 — a) Composto do tipo escada (ladder) (VO),P>0O7; ions O e V estdo indicados. b)
Representagdo esquematica dos compostos ladders de duas pernas SrCu,O3
e de trés pernas SroCuzOs. Os pontos em preto sdo dtomos de cobre, e as
interse¢des das linhas cheias sdo as localiza¢des dos &tomos de oxigénio; as
linhas tracejadas sao ligagdes Cu-O. As ladders de duas e trés pernas estado
destacadas, | é os acoplamento ao longo das cadeias, e |’ é o acoplamento ao
longo das linhas. Figura retirada e adaptada da Ref. [24].

crossover na regido LL é sinalizado pela linearidade da curva do calor especifico em
baixas temperaturas.

Na Fig. 9 mostramos resultados experimentais do calor especifico C,,(T, B) do
composto ladder (Hpip),CuBr4. No regime QD, B < B. = 6.99 T, o calor especifico
mostra um picoem T =~ 5 K, Fig. 9(a), devido a excitag¢des do tipo tripleto na ladder e é
exponencialmente ativado em baixas temperaturas por causa da presenca do gap, A. O
calor especifico muda drasticamente para campos B > B, é explicado pela formacao da
tase LL, Fig. 9(b). Enquanto que em altas temperaturas C,, é dominado pelos estados
do tripleto (S, = 0) com gap, um pico adicional cresce em baixas temperaturas. Abaixo
deste pico, a dependéncia com a temperatura permanece linear até B = B; = 14.5T,
com dependéncia linear com o campo. A linearidade de C,, é demonstrada na Fig.
9(c). Para valores do campo magnético proximos ao maximo do domo LL, a razdo
Cyu /T avaliada em diferentes temperaturas colapsa na mesma curva. Além disso, na
Fig. 9(d) esta representado um perfil de dados obtidos de dM/JT. No modelo de
térmions livres [26], e em aproximagdes [23, 28, 35], a magnetizagdo tem um minimo

ou um méaximo como fung¢do da temperatura (dM/JdT = 0). Esses extremos ocorrem
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Figura 8 — Diagrama de fases esquematico da temperatura versus campo magnético do
composto ladder (Hpip)>,CuBry, ilustrando a fase quanticamente desordenada
(QD), a regido de criticalidade quantica (QC), e a fase do liquido de Luttinger
(LL). Os pontos criticos quanticos ocorrem em B, (valor do campo magnético
que anula o gap A do tripleto) e em B; (valor do campo magnético em que
o sistema se encontra totalmente polarizado). A figura inserida mostra a
estrutura da rede do (Hpip),CuBry, com atomos de Cu e Br, azul e branco,
respectivamente. Figura retirada e adaptada da Ref. [31].

quando a temperatura corresponde ao potencial quimico, e assim fornece outra forma
de determinacdo do crossover em temperaturas finitas para a regido LL. Os picos do
calor especifico concordam muito bem dentro do erro experimental, Fig. 9(d).

Nesses sistemas, as fases com gap sdo associadas aos platds nas curvas de magneti-
zacdo. Em uma dimensao, estes platds de magnetizagdo podem ser compreendidos como
um efeito topoldgico através do argumento de Oshikawa, Yamanaka e Affleck (OYA)
[36] que generaliza o teorema de Lieb-Schultz-Mattis (LSM) [37]. Uma extensdo deste
teorema para o caso com um campo magnético aplicado [38] afirma que cadeias de spins

translacionalmente invariantes podem ter gap sem a quebra da simetria de translacao,
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Figura 9 — a) Calor especifico magnético C,,(T, B) para B < B;,eb) B. < B < B;. As
linhas sdo baseadas em diagonalizagdo exata e no grupo de renormalizacdo
da matriz densidade. c) C,,(T, B)/T avaliado em temperatura fixa. A regido
com dependéncia linear com a temperatura do calor especifico magnético
é indicada por LL, enquanto T marca o pico devido a relaxagdo do tripleto.
d) Perfil de dM/JT como fungdo do campo magnético e da temperatura.
Circulos brancos indicam o contorno da fase derivada de dM/JT = 0 (ver
também a Fig. 8), enquanto que os circulos em preto sdo maximos no calor
especifico, dCy, /dT = 0, obtidos em campo fixo. Figura retirada e adaptada

da Ref. [31].

desde que a magnetizagdo por spin, m, obedeca a relacio S — m = inteiro. E esperado

que essas fases com gap correspondam a platds nesses valores de m. Entretanto, essa

extensdo de LSM nédo prova a presenca do platd. Entdo, OYA construiram um argumento

correspondente usando a Bosoniza¢do Abeliana, que estd em acordo com o teorema

LSM e, além disso, fornece uma condigdo para a existéncia dos platos. O argumento

OYA assegura que s6 é possivel um platdé de magnetizagdo se S, — m, = inteiro, onde

S. e my sdo, respectivamente, a soma de S e m, sobre todos o0s sitios em um periodo do
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estado fundamental. O periodo do estado fundamental é determinado pela estrutura
espacial explicita do Hamiltoniano, e também por quebras espontaneas de simetria.
Se o estado fundamental ndo apresenta quebra espontanea da simetria de translagao,
S. € igual a magnetizacdo por célula do sistema totalmente polarizado, enquanto que
m, é a magnetizacdo por célula. O argumento OYA foi ampliado a modelos em altas
dimensdes e para graus de liberdade de carga [39].

Devido ao gap dos magnons, os pontos finais dos platds na curva de magnetizacdo
sdo pontos criticos quanticos. Em sistemas tridimensionais, esta transi¢do estd na mesma
classe de universalidade da condensacdo de Bose-Einstein [5, 40] e foi estudada em
uma grande variedade de isolantes magnéticos [4, 5, 41]. Nos sistemas magnéticos,
a magnetizacdo e o campo magnético dos modelos bosénicos se comportam como a
densidade de magnons e o potencial quimico, respectivamente. Em uma dimens&o, o
mapeamento para o modelo de bésons de nticleo duro ou para um sistema fermiénico
sem spin [40] implica em uma singularidade do tipo raiz quadrada na curva de
magnetiza¢do: m ~ V|B — B.| quando, B — B.. Para acoplamentos tridimensionais, o
condensado pode ser estabilizado em temperaturas abaixo da ordem tridimensional
[40].

Exatamente nos campos criticos quanticos, os magnons tém uma relagao de
dispersao cléssica, w ~ qz, onde g é o vetor de onda da rede. Em uma dimens&o, esses
campos criticos separam uma fase com gap de uma uma fase sem gap chamada de fase
Liquido de Luttinger (LL) [26, 34], com excita¢des sem gap apresentando uma relagdo de
dispersao linear,  ~ q. As previsdes da teoria do Liquido de Luttinger em isolantes
magnéticos com um campo magnético aplicado, incluindo o regime critico quantico,
foram investigadas em muitos materiais [31, 33]. Para temperaturas finitas e B = B, o
regime critico quantico é observado, e a linha de crossover para o regime LL é dada por
T(B) ~ a|B — B.|, com um coeficiente universal a e independente do modelo especifico
[23].

1.1 COMPOSTOS FERRIMAGNETICOS

Ferrimagnetos, em particular, ferrimagnetos unidimensionais [42, 43], sdo ma-
teriais que exibem magnetizacado liquida ferromagnética, como resultado de subredes
magnéticas com diferentes {ons magnéticos e/ou namero de sitios magnéticos diferentes.
A maioria desses materiais sdo magnetos moleculares bimetélicos contendo dois ions de
metais de transigdo diferentes por célula unitaria, que sdo distribuidos alternadamente
em uma cadeia, Fig. 10. Materiais ferrimagnéticos tipicamente apresentam cadeias
bipartidas [12] (uma cadeia que pode ser dividida em duas subredes interpenetraveis,
onde os vizinhos mais préoximos de um ion de uma subrede reside na outra subrede),
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Figura 10 — (a) Estrutura do composto bimetélico quase-1D NiCu(pba)(H,0)3;.2H,O
com sitios de spins alternados S; = Snj = 1 e Sp = Scy = 1/2 ao longo do
eixo b. Os dtomos de hidrogénio estdao omitidos para uma maior clareza. (b)
Estado de Néel classico do modelo de Heisenberg que descreve o composto
ferrimagnético. Figura retirada da Ref. [44].

e exibem ferromagnetismo nao saturado devido predominantemente a aclopamentos
antiferromagnéticos entre suas subredes; expondo, portanto, ambas as ordens ferro-
magnética e antiferromagnética de longo alcance. Observa-se experimentalmente [43],
que a curva do produto da susceptibilidade com a temperatura (xT) versus T para
compostos dessa natureza apresenta um minimo em T = T,;,, 0 qual é exemplificado
na Fig. 11(a) com a curva do composto 2-[3,5-bis(N-tert-butilaminoxil)fenil]-4,4,5,5-
tetrametila-4,5-dihidro-1H-imidazol-1-oxi 3-6xido, ou PNNBNO [45]. Diminuindo a
temperatura a partir de Ty,;,, a curva xT exibe um crescimento acentuado, Fig. 11(b),
antes do estabelecimento de uma ordem magnética tridimensional em baixissimas
temperaturas (tipicamente T < 3K), cuja assinatura é um pico-A na curva do calor
especifico, Fig. 11(d). Em baixas temperaturas, o calor especifico e a susceptibilidade
magnética multiplicada pela temperatura se comportam como T/2 e T~! (comporta-
mento assintético de um ferromagneto unidimensional), respectivamente, enquanto

que em temperaturas intermedidrias, o calor especifico exibe um pico tipo Schottky.

Esses compostos ferrimagnéticos podem ser classificados em duas categorias
[42, 44]. Na primeira delas, os spins dos sitios sdo 0s mesmos em ambas sub-redes,
todavia a topologia da célula unitdria induz um estado fundamental com magnetizagao

ndo nula. Em particular, mencionamos cadeias do tipo AB; e ABC, as quais apresentam
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Figura 11 — a) Visdo geral da curva do produto da susceptibilidade () pela temperatura
(T) em fungdo de T e b) seu comportamento em baixas temperaturas
para o composto organico ferrimagnético PNNBNO. c) Estrutura uniforme
da cadeia nos cristais do PNNBNO. d) Calor especifico em fungdo da
temperatura para o composto organico ferrimagnético PNNBNO. Figura
retirada da referéncia [45].
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acoplamentos antiferromagnéticos homogéneos e célula unitdria constituida de trés
centros magnéticos. Na segunda categoria, centro da nossa pesquisa, o nimero de
sitios magnéticos é o mesmo nas duas sub-redes e 0 momento magnético resultante é
devido a spins de magnitudes distintas em sub-redes diferentes, como, por exemplo,
as cadeias ferrimagnéticas bimetdlicas compostas de ions de Ni e Cu [44], Fig. 10. Os
ferrimagnetos unidimensionais exibem magnetizagdo esponténea em T = 0, como
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esperado do teorema de Lieb e Mattis [46], e 0 gap no espectro de excitagdo é responsavel
por um platd de magnetizacdo em suas curvas de magnetiza¢do no valor da magnetizacdo
do estado fundamental. Em campo nulo, as propriedades criticas na vizinhanca de T = 0
foram estudadas nos casos isotrépico [47—-49] e anisotrépico [49, 50]. Outros fendmenos
interessantes emergem através da introducdo de fatores que desestabilizam o estado
tferrimagnético, tal como a dopagem [51-58] ou frustracdo geométrica [44, 59-65].

No passado, a maioria dos experimentos realizados em sistemas de spins mis-
tos quase-unidimensionais estavam interessados em medidas da susceptibilidade de
cadeias ferrimagnéticas com spins S muito grande (tipicamente S = 5/2), uma vez
que o sistema € mais classico [66]. Os efeitos quanticos sdo mais relevantes no caso
quantico extremo (s, S) = (1/2,1), como, por exemplo, no material bimetalico quase-1D
NiCu(pba)(H>0)3.2H,0 [67] ilustrado na Fig. 10. Este material, possui uma interagdo
de troca em torno de 121 K, e mostra uma transigdo para uma ordem tridimensional em
torno de 7 K, veja a Fig. 12, que modifica um pouco o comportamento em baixissimas tem-
peraturas dos ferrimagnetos 1D. A Fig. 12(a) mostra uma curva experimental tipica (xT
vs. T) frequentemente usada para determinar o cardter das intera¢des de curto alcance.
Para um sistema paramagnético, a lei de Curie implica o comportamento linear (xT =
const) em todo T. Se o sistema tem predominantemente interagdes ferromagnéticas (FM)
ou antiferromagnéticas (AFM), xT aumenta ou diminui, respectivamente, enquanto a
temperatura (T) diminui. Sendo assim, no intervalo 70 K < T' < 300 K o acomplamento
dominante entre primeiros vizinhos é AFM, enquanto que o aumento de xT abaixo do
minimo (T = 70K) implica que o sistema se comporta como uma cadeia ferromagnética
em baixas temperaturas. O decaimento abrupto abaixo de 7 K pode ser atribuido ao
estabelecimento de uma ordem de longo alcance 3D-AFM. A Fig. 12 (b) apresenta o
comportamento do calor especifico, que muda de C,(T) o T1/2 em baixas temperaturas,
através de um pico do tipo Schottky AFM (para temperaturas intermedidrias) para uma
regido paramagnética com decaimento T2 para altas temperaturas. Em particular, a
termodinamica em baixas temperaturas das cadeias de spins mistos é controlada por
magnons FM, de modo que em campo nulo pode ser descrita através da restricdo de
Takahashi na teoria de ondas de spin (SWT) para ferromagnetos [68, 69]. Algumas

variagOes desta teoria também foram aplicadas em ferrimagnetos 1D [70-74].

A teoria de ondas de spin [12, 74, 75] de cadeias ferrimagnéticas [70, 71, 73, 74,
76-81] foi desenvolvida a partir de um estado fundamental ferrimagnético classico,
considerando magnons livres e interagentes, com énfase nas propriedades em campo
nulo. As curvas de magnetizacdo desses sistemas sob um campo magnético aplicado
foram discutidas principalmente através de métodos numéricos [66, 76, 77, 80, 82-85].
Na Fig. 13(a) exibimos as excitacdes de baixa energia, em unidades do campo magnético,
da cadeia 1/2 — 5/2, além do resultado da teoria de ondas de spin livres (FSW, do inglés
free spin wave) [77], tendo um excelente resultado em comparacdo com a teoria FSW
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Figura 12 — (a) Resultados experimentais da susceptibilidade em funcdo da tempe-
ratura (YT vs. T) para a cadeia de spins mistos (1/2,1) do composto
NiCu(pba)(H20)3.2H,0. b) Calor especifico em fungdo da temperatura
(Cy vs. T) para a cadeia de spins mistos (1/2, 1) através do DMRG comparado
a C,(T) da cadeia ferromagnética (FM) de spin-1/2 (DMRG) em campo
magnético h = 0.05]. A diferenca dos calores especificos pode ser identifi-
cada como contribui¢do antiferromagnética (AFM). C, e T em unidade de J.
Figura retirada e adaptada da Ref. [44].

para o modo ferromagnético (excitagdes que baixam o spin total em uma unidade),
enquanto que para o modo antiferromagnético (excitagdes que aumentam o spin total
em uma unidade) o valor do gap A = 4] se afasta do valor obtido (A = 4.9046]) pela
diagonalizagdo exata. Esta discrepancia entre o valor do gap obtido através da teoria de
ondas de spin e o resultado exato é comum para cadeias com s e S quaisquer [70, 79],
uma vez que a teoria FSW nao é capaz de obter resultados quantitativamente corretos,
pois um estado antiferromagnético ou ferrimagnético apresenta flutuagées quanticas
que ndo sdo levadas em consideracdo pelo método de ondas de spin livres (magnons
ndo interagentes). Por outro lado, o método de ondas de spin interagentes [70, 73, 74, 86]
(ISW, do inglés interacting spin wave), que leva em consideragao as interacoes entre as
ondas de spin, se mostra melhor quantitatitavamente em relagao a teoria de ondas de
spin livre. Como exemplo, exibimos na Fig. 13(b) as excitacdes de baixa energia para
cadeia linear de spins mistos S = 1 e s = 1/2; o valor do gap do modo antiferromagnético
é melhorado (A = | através da FSW e A = 1.676] através da ISW), muito mais préximo
do valor exato A = 1.759] [79]. Na Fig. 14, mostramos cdlculos do calor especifico e da
susceptibilidade vezes a temperatura, em funcdo da temperatura (xT vs. T) para cadeias
ferrimagnéticas de spins mistos (1/2, S) através das teorias FSW e ISW, com algumas
variagdes [73], em comparagdo com dados numéricos do método Monte Carlo quantico
[87-90] (QMC).



Capitulo 1. Introdugio 25

3.0 T T . T

2) 200 (a) | | Ith" —--T% b) X QMC(N=32) . 00 o
e S o exact{N=§ o @
¢ 1 O exact{N=10) ®
—_ QO exact{N=12) o
—~ 150 ///7- = 20 — o
> o e o°
- * N=20 k ‘
> 100F o N=24 1 =
= — Free Spin Waves = . ®
E 1.0
= 50F s e
O)_ spin wave
M e perturbation
. ! . 1 O.U@G £F , ) -
0 1 2 3 0.0 02 0.4 0.6 0.8 1.0

q 'Zaq/rr

Figura 13 — a) Resultados da Diagonalizagdo Exata usando g = 10, da cadeia ferrimag-
nética 1/2 — 5/2 para os valores indicados de N sitios. As linhas cheias sdo
resultados da teoria FSW. Figura retirada e adaptada da Ref. [66]. b) Modos
de mais baixa energia da cadeia 1/2 — 1. Os resultados da teoria de ondas de
spin linear (linhas pontilhadas) e interagente (linhas cheias), é comparado
com célculos numéricos. Figura retirada e adaptada da Ref. [70].

Neste contexto, investigamos nesta tese a teoria de ondas de spin em cadeias
tferrimagnéticas de spins mistos (s, S), em particular, com s = 1/2, no regime de baixas
temperaturas e na presenca de um campo magnético aplicado. Comparamos alguns
resultados com dados do método Monte Carlo quantico (QMC), obtidos usando o cédigo
do método estocastico de expansdo em série do ALPS (Algorithms and Libraries for
Physics Simulations) [90], com 10° passos de Monte Carlo. Consideramos aqui excitagdes
dos estados fundamentais ferrimagnético (FRIv) e totalmente polarizado (FPv). No
caso ferrimagnético, consideramos ondas de spins interagentes, enquanto que no caso
totalmente polarizado, apenas ondas de spins livres, sem interagdo. Considerando os
valores da magnetizacdo, do valor zero ao ponto de saturagdo, as duas aproximagdes
apresentam desvios similares comparados com dados do QMC. Aprofundamos a teoria
do estado fundamental ferromagnético e obtemos as linhas de crossover que limitam as
regides de plato e o regime LL. Em particular, mostramos dados de susceptibilidade e
magnetizacdo que podem ser usados para identificar um crossover entre os dois regimes
LL, um construido das excita¢gdes magnéticas dos estados FRIv e o outro do estado FPv.
Além disso, discutimos resultados mais detalhados para temperatura nula.

A tese segue o seguinte roteiro. No Cap. 2 apresentamos uma discussao sobre
transi¢des de fase quanticas, em particular, com campo magnético aplicado e discutimos
crossovers em temperatura finita. Expomos no Cap. 3 o método de ondas de spin para
alguns magnetos de Heisenberg, tais como os ferromagnetos e os antiferromagnetos, e
em particular, os ferrimagnetos de spins alternados (s, S); neste capitulo as principais
técnicas analiticas que serdo empregadas para obter alguns resultados deste trabalho

sdo apresentadas. As rela¢des de dispersdo e a energia do estado fundamental sado
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Figura 14 — Calculos do calor especifico C como fun¢do da temperatura para as cadeias
ferrimagnética de spins alternados a) (1/2,1) e b) (1/2,3/2) e calculos da
susceptibilidade versus a temperatura em funcdo da temperatura (xT vs. T)
para as cadeias ferrimagnética de spins alternados c) (1/2,1) ed) (1/2,3/2)
através das teorias de Schwinger-boson (SB), ondas de spin linear modificada
(LMSW, do inglés linear-modified-spin-wave), ondas de spin interagentes

2.0
kT 1T

modificada perturbativamente (PIMSW, do inglés perturbational interacting-

modified-spin-wave), e Monte Carlo quantico (QMC). As teorias de ondas
de spin modificadas sdo construidas de duas formas distintas, o esquema de
Takahashi e 0 esquema diferente de Yamamoto. Figuras retiradas e adaptadas

da Ref. [73].

obtidas, além de discutir a metodologia analitica utilizada nos calculos das propriedades
termodinamicas. No capitulo 4 discutimos em detalhe as duas aproximagdes de ondas
de spin desenvolvidas para estudar os propriedades térmicas desses ferrimagnetos sob
um campo magnético aplicado e comparamos os resultados com o método QMC, além

de obter o diagrama de fases no regime de baixas temperaturas. Finalmente no capitulo

5 expomos nossas conclusdes.
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2 TRANSICOES DE FASE QUANTICAS

Nas altimas duas décadas os estudos da matéria no regime quantico (do inglés,
quantum matter), tém sido parte significativa das pesquisas em fisica moderna. Pode-se
dizer que quantum matter é qualquer material (sélido, liquido ou gasoso) no qual a
estatistica quantica das particulas que o formam afetam profundamente as propriedades
do sistema. A ideia é descrever as fases de um grande ntimero de particulas interagentes
em temperaturas suficientemente baixas para a qual a mecanica quantica possui um
papel fundamental na descrigdo de suas caracteristicas. Em particular, descrever as
fases quanticas de elétrons em sé6lidos. Uma vez que o elétron tem spin, o estudo mais
detalhado da configuracdo de spin na funcdo de onda do elétron permite uma descrigdo
precisa dessas fases quanticas. Neste contexto, hd uma grande variedade de fases
magnéticas, incluindo as fases ferromagnéticas, antiferromagnéticos e ferrimagnéticas.
As fases quanticas podem ser ajustadas entre duas ou mais fases variando algum
parametro externo ao sélido, e.g., pressdo, campo magnético. Definimos genericamente
este parametro como g. Quando ¢ é variado, temos a possibilidade de uma transigao de

fase quantica em um valor critico, § = g, deste pardmetro.

As transi¢Oes de fase quanticas sdo extremamente relevantes em nimero variado
de dreas, desde a fisica da matéria condensada a &tomos frios e teoria quantica de campos.
Essas transi¢6es, em contraste com os fendmenos criticos controlados por temperatura,
ocorrem devido a competicdo entre os diferentes parametros que descrevem as interagdes
bésicas do sistema. Sua principal caracteristica é o carater quantico das flutuagdes criticas.
Uma vez que as flutuagdes de energia e tempo sdo acopladas, através do principio
da incerteza, entdo, em temperatura nula, o tempo possui um papel fundamental; as
propriedades estdticas se emaranham com as dindmicas [1, 91].

A transicdo entre duas fases pode ter a caracteristica de um salto abrupto, i.e.
uma transi¢do de fase quantica de primeira ordem, analoga a transicdo de primeira
ordem induzidas por flutuagdes térmicas. No entanto, o caso mais interessante e mais
frequente é o caso continuo (transi¢do de segunda ordem), quando a transicdo entre
essas fases ocorre de forma gradual. Quando estamos em uma determinada fase, a
funcdo de onda adquire caracteristicas fundamentais dessa fase em grandes escalas de
comprimento. Entretanto, ha uma escala de comprimento, &, abaixo da qual a fung¢do de
onda adquire caracteristicas do ponto critico ¢ = g.. Em uma transicdo de fase continua,
a escala de comprimento & diverge quando nos aproximamos do ponto criticoem g = g..
A divergéncia do comprimento de correlacdo é uma das principais caracteristicas das
transi¢des de segunda ordem, pois ndo diverge nas transi¢des de primeira ordem. A

funcdo de onda para o estado quantico em g = g, é entdo uma superposi¢do de um
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conjunto exponencial de configuragdes que flutuam em todas as escalas de comprimento,

ou seja, possui emaranhamento de longo alcance.

O ponto critico quantico (QCP) g = g. é definido pelo estado fundamental da
fungdo de onda, e portanto, estritamente falando, ocorre apenas no zero absoluto. Assim,
de uma perspectiva experimental, as transi¢des de fase quanticas podem ser vistas
como uma area de pesquisa puramente tedrica, uma vez que ocorre estritamente em
temperatura nula. Entretanto, como serd mais claro posteriormente, a influéncia do
ponto critico se estende sobre um amplo regime de temperaturas no diagrama de fases:
esse é o regime chamado de criticalidade quantica, que € crucial para a compreensdo de
uma grande variedade de experimentos. Ha uma linha especial nesse diagrama de fase,
a trajetdria critico-quantica, onde a termodindmica e as propriedades de transporte sdo
governadas pelos expoentes criticos quanticos, que estdo associados com o ponto critico
quantico. Além disso, observa-se efeitos de crossover induzidos por temperatura no

lado ndo critico do diagrama de fases.

2.1 ISOLANTES MAGNETICOS

Iniciaremos a discussdo das transi¢des de fase quénticas e da criticalidade
quantica considerando dois exemplos préticos e elucidativos: a cadeia quantica de Ising
e o dimero antiferromagnético. Em particular, descreveremos a regido do diagrama
de fases chamada, regime de criticalidade quantica (QCR). Os dois sdo exemplos de
isolantes magnéticos: a carga do elétron é localizada, assim o foco estd apenas na

orientagdo do spin do elétron nos diferentes sitios da rede cristalina.

2.1.1 A Cadeia Quantica de Ising

Um modelo simples que exibe uma transi¢do de fase quantica é o chamado
modelo de Ising unidimensional em um campo magnético transverso [92]. De fato, esse
tipo de transigdo foi observada em experimentos realizados por Coldea e colaboradores
em cristais de CoNbyOg [93], Fig. 15, que pertence a familia columbita de minerais.
Apenas o spin eletrdonico total no fon Co** é capaz de escolher sua orientagao; todos os
outros elétrons sdo pareados em singletos. Devido aos efeitos do acoplamento spin-6rbita,
os spins Co?" tém uma energia mais baixa quando estdo paralelos ou antiparalelos ao
eixo cristalino: tais spins sdo chamados de spins de Ising. E importante ressaltar que
as interagdes entre os spins sdo essencialmente entre primeiros vizinhos, representado
pelo Hamiltoniano da Eq. 2.6, e os acoplamentos dipolares de longo alcance nado sao
importantes; as interagdes de curto alcance surgem do processo de troca de Heisenberg,

e sua escala de energia é determinada pelas intera¢cdes coulombianas.

. ~ AZ,X ~
Os graus de liberdade sdo representados pelos operadores S, que sdo as
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Figura 15 — Uma cadeia de fons Co?* em zig-zag, cercados por octaedros de oxigénios
em CoNb,Og. Os spins em Co?* sofre uma transicdo de fase quantica quando
aplicado um campo magnético transversalmente a direcdo da cadeia. Figura
retirada e adaptada da Ref. [13].

matrizes de Pauli, dadas por:

A 1 0 A X 01
$.7 = S = , 21
i (0 _1) € Oj (1 0) (2.1)

em cada sitio i. Denotaremos os autovalores de gf simplesmente por S7, onde S tém os
valores +1. Identificaremos os dois estados com autovalores Sf = +1, -1 como as duas
possiveis orientacdes para os estados dos spins no fon Co?*, spin Ising, que podem ser
representados por | T); e | |);. O Hamiltoniano de spins do composto CoNb,Og tem um
acoplamento entre vizinhos ao longo da cadeia em zig-zag unidimensional no cristal
e preferem se alinhar paralelamente uns aos outros. Consequentemente, seu estado
fundamental é ferromagnético, com todos os spins paralelos. Ha dois possiveis estados

fundamentais ferromagnéticos:

N N
iy = [y ouw 1y =] |1, (22)
i=1 i=1

onde N é o nimero total de spins em uma cadeia. O estado fundamental quebra a

simetria de inversao de spin do Hamiltoniano do cristal.

Podemos agora induzir uma transi¢do de fase quantica no cristal aplicando um
campo magnético transverso ao eixo cristalino de preferéncia, como foi feito na Ref. [93].
Quando g — oo, notamos que um estado fundamental muito diferente da Eq. 2.2 deve
surgir. Devido ao termo de Zeeman, todos os spins devem se orientar paralelamente ao
campo aplicado; para um campo aplicado transversalmente a diregdo do eixo cristalino,
na direcdo +X, cada spin deve ser um autoestado da componente x do spin, o que nos

leva a um tnico estado fundamental

_ i+l

N
=) =| |I=) onde =) = 23
E[ onde \/E ( )
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Diferentemente dos estados na Eq. 2.2, o estado na Eq. 2.3 é invariante diante da troca
de | T); e | |)i, ndo quebrando a simetria de inversdo de spin. Esse estado ndo é um
ferromagneto, e vamos chama-lo de paramagneto. Note aqui a diferenga entre esse
paramagneto, um paramagneto quantico, e o paramagneto térmico, obtido elevando um
ferromagneto a temperaturas acima de T.. No caso térmico, os spins estdo flutuando em
tempo real em resposta as perturbagdes incoerentes do ambiente térmico; em oposicao,
em um paramagneto quantico, os spins estdo numa superposicdo quantica coerente de
up e down.

A questao chave é que ndo € possivel variar ¢ e suavemente conectar os estados
na Eq. 2.2, obtidos para ¢ = 0, aos da Eq. 2.3, obtidos para g — oo. Para estudarmos
isso é fundamental considerar a natureza do limite N — oco. Para N = 1, os dois
estados degenerados na Eq. 2.2 tunelardo para o outro na presenga de qualquer campo
magnético transverso, e o estado fundamental é, como Eq. 2.2. No entanto, para N
grande, a amplitude de tunelamento entre |I) e ||) torna-se exponencialmente pequena
em N, porque é o produto da amplitude de tunelamento de todos os spins. Assim,
no limite termodindmico, a amplitude de tunelamento € estritamente zero: quando
o cristal se encontra no estado |f}), tem memoria infinita da orientacdo up, e nunca
encontrard o estado ||}). Essa afirmac¢do permanece vélida para um intervalo finito de
campos transversos, quando o estado fundamental permanece na maioria das vezes
up: a diferenca entre o ntiimero de spins up e down mede o momento ferromagnético,
e a presenca da quebra da simetria de inversao do spin. Assim, deve haver um ponto
de ndo analiticidade em g, onde o momento ferromagnético no estado fundamental
se anula, e a simetria de inversdo de spin é restaurada. Isso identifica o ponto critico
quantico em ¢ = g.. Agora, podemos nos perguntar sobre a evolugado da fungao de
onda do estado fundamental como uma fungdo de g, entre os dois casos limite das Egs.
2.2 e Eq. 2.3. Longe do ponto critico, e em escalas de comprimento maiores que &, a
funcao de onda efetivamente renormaliza em uma estrutura similar a qualquer uma
das Eq. 2.2 ou Eq. 2.3. Em outras palavras, se descrevermos o estado em termos de spins
efetivos que representam a média dos spins microscépicos. Entdo a dimensao dos spins
efetivos é &, e sua fungdo de onda se parece com Eq. 2.2 para g < g, e com Eq. 2.3 para
g > gc. Como notado anteriormente, & diverge quando |g — g.| se torna pequeno, e
para escalas de comprimento menores que ¢ a fun¢do de onda é como aem ¢ = g..
Entretanto, em geral, ndo é possivel encontrar uma representagdo simples desta fungao
de onda critico-quantica. Essa fun¢do de onda envolve uma superposigdo extremamente
nao-trivial de todas as 2V configuragdes de spins, com correlagdes entre spins que
decaem com uma lei de poténcia. Pode-se dizer que esse estado critico quantico em

g = gc estd em um estado quantico fortemente emaranhado.
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2.1.2 O Dimero Antiferromagnético

Discutiremos aqui o segundo exemplo: o dimero antiferromagnético, que é
idealizado no isolante antiferromagnético TICuCls, Fig. 16 (a). Este material possui
os spins dos elétrons desemparelhados e localizados em cada fon Cu?*. O sistema é
descrito pelo Hamiltoniano

H=> JiSi-S;, (24)

1<j
onde §i eS j sdo os vetores de spin com S = 1/2, e J;; é a integral de troca entre os fons
de cobre. Os termos de troca sdo antiferromagnéticos, Jij > 0, i.e. 0s spins preferem se
alinhar antiparalelamente. Adicionalmente, sdo dimerizados: cada spin j estd acoplado
a um dnico spin vizinho com o termo de troca J, enquanto os outros acoplamentos, J/g,

tém termos de troca menores, uma vez que g > 1.

b)

(—Pressure in TICuCl; M
gty | o o s
Néel Quantum Paramagnet

Ge g>

Figura 16 — a) Esquema representativo da célula unitaria do isolante antiferromagnético
TICuCl3. b) Um exemplo simples do dimero antiferromagnético em uma
rede quadrada. As linhas em vermelho a interagdo de troca | > 0, enquanto
as linhas verdes tracejadas tém termos de troca dados por J/g com g > 1. As
elipses representam singletos (Spin total nulo). Figura retirada e adaptada
da Ref. [13].

No modelo ilustrado na Fig. 16 (b) pode-se observar que para ¢ = 1, o estado
fundamental possui uma ordem Néel (ou antiferromagnética) com os spins polarizados:

este estado quebra a simetria de rotagdo do Hamiltoniano. O que é anédlogo ao estado
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ferromagnético da cadeia Ising. Entretanto, neste caso os spins estdo congelados. Com
o congelamento, cada spin up tem um vizinho down (e vice versa), desta forma, cada

termo do Hamiltoniano possui energia negativa.

Agora, em contraste ao que foi discutido para ¢ = 1, quando considerado o
estado fundamental para ¢ — oo, os acoplamentos entre dimeros distintos se anulam,
e o Hamiltoniano desacopla em uma soma independente de pares de spins em cada

dimero. Sendo assim, o estado fundamental é um singleto:

(ITLy = L)/ V2.

Em particular, como o singleto é rotacionalmente invariante, o estado fundamental do

Hamiltoniano em g = co é um produto direto sobre todos os singletos.

Similarmente ao que foi discutido para a cadeia Ising, hd uma quebra de simetria
de rotagdo de spin (estado Néel) para certos valores de g, entretanto, no ponto critico
g = g. a simetria de rotagdo de spin é restaurada. A transicdo é continua em g = g,
onde o estado fundamental do sistema é emaranhado entre todos os spins em todas
as escalas de comprimento. Os dois estados fundamentais diferentes da Fig. 16 e seu
espectro de excitagdo foi observado em experimentos de espalhamento de néutrons no

composto TICuCls.

2.2 CRITICALIDADE QUANTICA

Como ja discutimos neste capitulo, a transi¢do de fase quantica deixa marcas
claras em uma ampla por¢do do diagrama de fases para T > 0. A fim de discutir o
significado experimental do estado critico quantico em g = g. consideremos a influéncia
de temperaturas finitas na transi¢do de fase no estado fundamental. Na Fig. 17 esta

ilustrado o diagrama de fases T X g para o dimero antiferromagnético da Fig. 16.

A evolucdo do estado fundamental em T = 0 foi discutida anteriormente. As
regides em azul da Fig. 17 podem ser descritas em baixas temperaturas como uma
mistura de poucos estados excitados acima do estado fundamental [13]. Para g < g,
as excitagdes sdo ondas de spin: pequenas flutuagées do estado ordenado Néel que
se propagam como onda. Entretanto, para g > g. as excita¢des sdo quase particulas
chamadas de triplons: excitagdes locais dos singletos no dimero, que saltam de dimero a

dimero.

A regido de criticalidade quantica é ilustrada em laranja na Fig. 17. Nesta regido
o sistema se comporta como o estado fundamental no ponto critico quantico em g = g..
Como os efeitos térmicos sdo mais fortes em temperaturas T elevadas, a regido de

criticalidade quantica estd contida numa faixa que se alarga com o aumento de T.



Capitulo 2. Transigoes de Fase Qudnticas 33

T A ¥
. ’
\ Quantum ’
\ et
S critical 4

\ ’ .
Classical \ 7 Dilute
spin h, ’ triplon

P \ ’ pas
waves 3 b g
\ !

ﬁ »"
e g

(Néel order)

Figura 17 — Diagrama de fases em T # 0 para o modelo ilustrado na Fig. 16. Para ¢ < g,
as excitagdes de baixa energia do sistema sdo pequenas flutuacdes da ordem
Néel, as ondas de spins. As ondas de spin possuem forte acoplamento nao
linear que destroem a ordem em T > 0, e a dindmica é descrita classicamente
em uma teoria de ondas de spins interagentes. Para ¢ > g., as excitacOes
sdo os tripletos (estados com spin total igual a 1) de cada dimero. Esses
se tornam moveis e formam um gas de triplons, cuja dindmica pode ser
descrita através da equacdo de Boltzmann. A criticalidade quantica surge
na regido intermediaria em laranja, onde ndo ha teoria classica efetiva; na
verdade, é uma regido que possui a dindmica fortemente acoplada com as
excitacOes criticas ndo triviais.

Uma caracteristica chave da criticalidade quantica é o tempo de equilibrio térmico

L
EquT/

onde 7 € a constante de Planck, kp é a constante de Boltzmann, e C,; ¢ um ntimero

Teg =C (2.5)

universal adimensional, ou seja, é independente das grandezas microscépicas do
Hamiltoniano. E importante destacar que o valor de 7., é 0 menor possivel: as regides
em azul da Fig. 17 (1., > Nh/kpT), onde a descrigdo efetiva é puramente classica.
Entretanto, a regido em laranja deve ser descrita levando em consideragdo os efeitos
quanticos para uma compreensdo das excitagdes do estado critico e suas interagdes
complexas. Na Fig. 18 ilustramos um crossover similar para a cadeia quantica de Ising
observado no composto CoNB,Og.

A seguir, discutiremos a teoria de escala dos fendmenos criticos quanticos.
Definiremos os expoentes criticos e enfatizaremos o importante papel do chamado

expoente critico dindmico em uma transicdo de fase quantica.



Capitulo 2. Transicoes de Fase Quanticas 34

T

7Tk)B
4he

gc g

Figura 18 — Propriedades em temperatura finita da cadeia quantica de Ising que modela o
composto CoNb,Og. As configuragdes tipicas dos spins nos dois regimes mais
baixos de temperatura. Para ¢ < g, temos configuragdes ferromagnéticas,
enquanto que para § > g. temos um estado paramagnético. Figura retirada
e adaptada da Ref. [13].

2.3 TEORIA DE ESCALA E EXPOENTES CRITICOS

As propriedades de escala de um sistema nas proximidades de uma transicdo
de fase quantica podem ser obtidas considerando um conjunto de transformacgées de
escala e um comprimento e tempo caracteristicos que determinam seu comportamento
proéximo ao ponto critico quantico. O grupo de renormalizacdo (RG) fornece o aparato
matemadtico para descrever essas transformacgdes de escala. O ponto critico é associado
a um ponto fixo instavel que governa a transi¢do. O conjunto de expoentes criticos

associados com este ponto fixo caracteriza a classe de universalidade da transicdo.

Com j4 discutimos, um modelo simples que exibe uma transigdo de fase quéntica
é o modelo de Ising unidimensional em um campo magnético transverso [92], cujo

Hamiltoniano é dado pela expressao
H=-] ) S3S%,, —h > SF—H) &, (2.6)
i i i

onde | > 0 é o termo de acoplamento entre primeiros vizinhos, h = gJ é o campo
magnético transverso e H é o campo magnético uniforme na dire¢do z conjugado
ao parametro de ordem m = (S*). Considere inicialmente o caso H = 0. Neste caso,
podemos notar que

e T =0eh =0.Ha uma ordem magnética de longo alcance com um parametro de
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ordem m # 0.

e T=0eh — 0. O campo magnético transverso destréi a ordem de longo alcance e

m = 0.

Entdo, hé a possibilidade de que em um valor critico da razdo (h/]) ocorra uma
transicdo de fase em temperatura nula de um estado ordenado com m # 0 a um estado

desordenado com m = 0.

Como veremos ao longo do capitulo, do ponto de vista do grupo de renormali-
zagdo, a transicdo de fase em h/] = (h/]). é descrita pela existéncia de um ponto fixo
instdvel, em temperatura nula, nas equagdes do RG para os parametros do modelo.
Associados com este ponto critico quantico hd um conjunto de expoentes criticos, que

descrevem o comportamento singular das diferentes quantidades fisicas na transicao.

2.3.1 Expoentes Criticos

Na vizinhanca de uma transicdo de fase de segunda ordem, em temperatura nula
ou finita, vérias quantidades fisicas apresentam comportamento tipo lei de poténcia que
sdo caracterizados por expoentes criticos [94]. Se § = ¢ — g mede a distancia ao ponto
critico, a parte singular da densidade de energia livre f;, o comprimento de correlacado &,
o tempo de relaxacdo critico 7, o pardmetro de ordem m = —df;/dH e a susceptibilidade
X = -2 fs/0H 2 quando g — g, se comportam da seguinte forma [95]:

fs |§|Z_a
& o g™
m o )P
x o g7
Te o |87
m(H,g=gc.) o [HY?, 2.7)

onde a tltima equagdo é definida no ponto critico. Essas equac¢des definem os expoentes
criticos mais comuns, «a, v, 5, 0 e y e 0 expoente dindmico z. H4 um outro expoente
muito importante, que é o expoente 1 associado com o comportamento da fungdo de
correlagdo no ponto critico. J& que no ponto critico ndo ha escala de comprimento,
enquanto o comprimento de correlacdo torna-se infinito, a fun¢ao de correlagdo G(r)
decai algebricamente com a distancia r da forma G(r) « 1/ r?=2+1_ Para o caso de

transi¢des quanticas, a definicdo de n envolve o expoente z, tal que

G(r) o rad+z=2+n

no ponto critico quantico. Frequentemente veremos a combinagédo d + z exercendo o

papel de uma dimensionalidade efetiva.



Capitulo 2. Transigoes de Fase Qudnticas 36

Os expoentes criticos introduzidos acima ndo sdo independentes. Eles estdao
relacionados pelas relagdes de escala [95]

a+2+y = 2
p+y = po
v2-n) = 7.

Em particular, um caso interessante é a relacdo de hiperescala que relaciona os expoentes

criticos a dimensao d do sistema. No caso térmico essa é a relacdo de Josephson:
2—a=vd. (2.8)

Para transi¢des de fase quanticas a relagdo de hiperescala é modificada, sendo dada por
[96]
2—a=v(d+2). (2.9)

Note que novamente a combinagdo d + z, exerce o papel de uma dimensionalidade

efetiva. Outra relagdo, ndo menos importante, no caso quantico é [97]
26=v(d+z-2+n1), (2.10)

que também é uma relacdo de hiperescala.

2.3.2 Propriedades de escalaem T =0

Um passo fundamental na teoria dos fendmenos criticos é compreender as
propriedades dos sistemas fisicos sob uma mudanca de escala nas dimensdes de tempo
e espago. A razdo é que, quando o sistema se aproxima do ponto critico, o tamanho das
regides, nas quais os graus de liberdade estdo correlacionados, aumenta. O tamanho
tipico dessas regides e seu tempo de relaxacdo definem o comprimento de correlagado
& e o tempo caracteristico 7¢, respectivamente. No ponto critico todos os spins estdo

correlacionados, o comprimento de correlagdo diverge e o sistema é invariante por escala.

Ferro Para
. :*:

m # ( (h)J)e m =0 Il:b/J

Figura 19 — Diagrama de fase em temperatura nula do modelo de Ising em um campo
transverso para d > 1. A transicdo de fase em (h/]). é associada com um
ponto fixo instavel das equac¢des do grupo de renormalizagdo. As setas
mostram a dire¢do do fluxo das equagdes do RG. Na fase ferromagnética o
fluxo estd na diregdo do atrator em acoplamento forte | = co. O fluxo na fase
paramagnética estd na dire¢do h = co ou | = 0.
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Entdo, para uma compreensao dos fendémenos criticos, é fundamental investigar
a mudanga dos parametros fisicos (e.g., interagdes, campo magnético, magnetizagao)
sob uma transformacao de escala. Na Fig. 19 é mostrado um exemplo tipico de trans-
formacgao de escala dos pardmetros. Dentro do formalismo matemaético do Grupo de
Renormalizacdo (RG), que descreve as transformacgdes de escala, o ponto critico quantico

invariante por escala estd associado com um ponto fixo nas equagdes do RG.

Considere o modelo simples apresentado na Eq. 2.6. Quando o sistema se
aproxima do ponto critico quantico (QCP), todos os spins fortemente correlacionados
dentro de uma regido podem ser tratados como um tnico spin. Ou seja, podemos
imaginar o sistema sendo formado por uma nova rede onde o bloco dos spins é
substituido por um spin efetivo. Discutiremos como os pardmetros do Hamiltoniano da
Eq. 2.6 mudam, sob uma transformagao de escala de comprimento por um fator b, nas
proximidades de T = 0. Denotamos os parametros fisicos nessa nova rede (rede efetiva)
por uma "linha", como por exemplo, a nova escala de comprimento é representada por

L’, enquanto que na rede original a escala de comprimento é L. Desta forma, escrevemos

J' = b Y]Jouh'=b""Yh
§ o= b3
H = b*H, 2.11)

onde introduzimos os expoentes y, a e x. A quantidade § = h/] - (h/]). mede a distancia
ao ponto critico no espaco dos parametros. E facil verificar que (h/])" = (h/]) no ponto

fixo.

A parte singular da densidade de energia livre f; pode ser escrita, em T = 0,

como F
fs = L_Z =Jf(g, H/]D, (2.12)
onde f (g, p) é uma fungdo de escala e | é a constante de acoplamento que tem dimensao
de energia, L é o tamanho do sistema e d é a dimensdo euclidiana. A nova densidade de

energia livre do sistema, onde foi realizada a reescala L’ = L/b, é dada por
fl=bf=]f(g HIT), (2.13)

obtendo das relagdes, Egs. 2.11,

fo= b7 f(b°g, B¥H/bTY]) = fT = b~ £ bg, bV H/ |

Uma vez que b é arbitrario, tomamos b”?g = 1, desta forma

fs _ ¢ f [1, H/]] , (2.14)

xX+y
] g a
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De forma andloga, temos ainda que o comprimento de correlagao é dado por

H/J

Xy
g a

Identificamos entdo o expoente do comprimento de correlacdo v = 1/a. Da definicado

1

E=g"&

1, : (2.15)

do expoente a associado com a parte singular da densidade de energia do estado

fundamental, i.e. f;/] = |g|2_"‘, Egs. 2.7, temos
2—a=v(d+y). (2.16)

Essa é a relacdo de hiperescala quéntica, que relaciona os expoentes criticos v e a a
dimensionalidade do sistema d e ao expoente y que renormaliza o acoplamento | no
ponto fixo. A Eq. 2.16 difere da relacdo de hiperescala usual em fend6menos criticos

térmicos, uma vez que d é substituido por d + y.

O parametro de ordem, m = (5%), é definido pela derivada da energia livre com

respeito a seu campo conjugado H;

dfs
==L p
(), 8"

Tomando a derivada da Eq. 2.14 obtemos m o |¢|"*~®), consequentemente
B=v(d-x). (2.17)

Na presenca do campo externo, temos

— afs _ v(d—x) g1 H/J
m(H)——(ﬁ)—lgl f [LW .

No ponto critico, § = 0, o parametro de ordem deve ser finito na presenga do campo
externo conjugado. Podemos entdo escrever

_ 8fs _ v(d—x H/] '
by == (35 =167 )

Obtemos o expoente r impondo que a dependéncia em |g| deva ser cancelada para

produzir um parametro de ordem finito em |g| = 0, ou seja

d-x P
iy (2.18)

onde foi introduzido o expoente A = v(x + y). Uma vez que o expoente critico 6 é
definido por m(H,|g| = 0) o« H'/?, obtemos, usando 6 = 1/r, a relacdo de escala,
o =A/B.

Por sua vez, a derivada da susceptibilidade é dada por

82fs
= — -v
X (8H2)H=o wlsl
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Tomando a segunda derivada da Eq. 2.14, encontramos
y=v(2x+y—4d). (2.19)

Reunindo os resultados obtidos até aqui podemos escrever que

2
A

a+2+y
p+y. (2.20)

Préximo ao ponto critico quantico, o tempo escala da forma 7’ = b*t, que define
o expoente dindmico z. O carater quantico das flutuagdes criticas nos permite relacionar
z ao expoente y que governa a escala da constante de acoplamento ] no ponto critico
quantico. Note que
AE" =b"YAE

enquanto
At = b*Ar.

Uma vez que a relagdo de incerteza AEAT > 7 é invariante por escala
AE'AT = b*"VAEAT > 1
e portanto y = z. E a relagdo de hiperescala quantica pode ser escrita como
2—a=v(d+2). (2.21)

Nesta relagdo a dimens@o d é substituida por d, s r = d +z, que tem um papel fundamental
de dimensionalidade efetiva. Este desvio na dimensionalidade tem consequéncias

importantes para transi¢des de fase quanticas:

* A relagdo implica que os expoentes do sistema quantico sdo os mesmos dos seus
correspondentes classicos em d.ss = d + z dimensdes [98]. Por exemplo, para o
modelo de Ising em um campo transverso e d = 1, os expoentes criticos associados
aos pontos fixos em T = 0 assumem os valores, f =1/8,a =0,v =1,y = 1.75,que
podem ser identificados como os expoentes criticos exatos obtidos por Onsager
para o modelo de Ising cldssico em duas dimensdes. Entdo neste caso esperamos
z =1, que de fato é encontrado [92, 99].

* Uma vez que d, ffé acrescida, pode alcancar a dimenséao critica, d., acima da
qual as flutuag¢des podem ser ignoradas e a teoria de campo médio fornece uma
descricdo apropriada do sistema. Neste caso os expoentes criticos assumem valores
tipicos de campo médio ou Gaussianos [98].
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A fim de finalizar nossa discussdo das propriedades de escala em temperatura
nula, vamos analisar algumas propriedades da fungdo de correlagdo para T = 0. Sabe-se
que o teorema flutuacdo-dissipac¢do fornece a seguinte relacdo entre a susceptibilidade

estatica x(g) e a funcdo de correlagdo S(gq, w) em T = 0 [94]:

S(q,
X(q)=fd—w (4 a)). (2.22)

21 W

A singularidade de x(gq = 0) « |g|™” (para um ferromagneto) define o expoente . Por

outro lado, a func¢do de correlagdo estatica é dada por

S(q) = fda)S(q,a)) (2.23)

S(g=0)c|g|™, (2.24)

que define y;. Para temperaturas finitas, temos xT = S(gq = 0) e y = y;. Entretanto, em
T = 0 o resultado é diferente. Vamos considerar o ansatz de escala para S(g, w) que
define o expoente 7:

S(q,w) = D&, w&?).

Das expressoes de escala, obtemos as relagoes

ys=Q2-z-nv=y-vz (2.25)

2=v(d+z-2+1) (2.26)

em temperatura nula.

2.3.3 Extensao para Temperaturas T + 0

Estenderemos as discussdes da teoria de escala em T = 0 para temperaturas
finitas porém baixas. Agora a temperatura é um parametro do sistema e é normalizada

pela energia caracteristica ou constante de acoplamento em T = 0. Desta forma, podemos

T\" (T
(1) - (3). e

Formalmente a temperatura renormalizada pode ser pensada como um campo que

escrever que

renormaliza sob uma transformacao de escala de acordo com a Eq. 2.27. E interessante
considerar trés possibilidades dependendo dos valores assumidos por z:

¢ z > 0: Neste caso o fluxo das equagdes do grupo de renormalizagdo esta distante de
T = 0. Na linguagem do Grupo de Renormaliza¢do dizemos que a temperatura é
um campo relevante. Este é o caso para o modelo de Ising em um campo transverso

(y = z = 1) e para outros problemas de muitos corpos [91].
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e z = (: Este caso é caracterizado pelo surgimento de correcdes logaritmicas. Tais
situagdes ocorrem, por exemplo, no ponto fixo isotrépico do ferromagneto de

Heisenberg anisotrépico em duas dimensdes.

¢ z < 1: Esta é uma situagdo peculiar que pode ocorrer uma redugdo dimensional
(deff < d) e da origem a uma solugéo critica andmala para a temperatura finita de
transicdo controlada pelo ponto fixo T = 0. Este é o caso do ferromagneto de Ising

em um campo aleatério para d > 2 [100].

Vamos agora analisar como a temperatura aparece nas func¢des de escala. Para a

funcgdo de correlacdo dependente da temperatura, temos

- T/] H/J ]
= 2.28
e gt i 22
onde f¢(g,p) é uma funcdo de escala.
Para a densidade de energia livre, encontramos
ap | T/T H/
f=18""fe l |V]Z Igli] (2.29)

onde A = +y eusamos y = z.

Note que na Eq. 2.29 h4 uma caracteristica interessante, i.e., 0 surgimento de um
expoente critico dindmico em uma quantidade termodinamica estatica, a energia livre.

Esta é uma marca caracteristica das transi¢oes de fase quanticas.

Agora, iremos discutir a linha de crossover e o expoente ¢ = vz. Para isso
consideraremos o modelo de Ising bidimensional em um campo transverso. E possivel
fazer uma expansdo das equagdes do Grupo de Renormalizac¢do para os parametros
do modelo, em T = 0, préximo ao ponto critico K., associado com a transigao de fase

quantica [91]. Essa expansdo tem a forma de uma relacdo de recorréncia, dada por
Ky+1 = b" (Kn = K¢) + K, (2-30)

onde Ko = h/] e K. = (h/]).. Ou seja, esta equacdo descreve a mudanga da razado entre
o campo transverso e a constante de acoplamento, préximo ao ponto critico, quando
a escala de comprimento do sistema muda por um fator de b. Note que para Ky = K,
obtemos K1, K>, -, Ky = K.

Para baixas temperaturas, podemos generalizar a Eq 2.30, da seguinte forma

Kuy1 = b"(K,—K.) +K.-T2 (2.31)
Ths1 = b*Ty,, (2.32)
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onde T = (T/]). Iterando as relacdes de recorréncia, temos

Ki = b"(Ko-Ko)+K.-T; (2.33)
T, = b*Ty (2.34)
Ky = b"(Ky-Ko)+K.-T? (2.35)
T, = b*Ty. (2.36)
podemos escrever
Ko = b*(Ko—-Kc) + K- b"T5 — b*T5. (2.37)

Repetindo esta iteragdo n vezes, obtemos a relacdo
Ky = K¢+b"(Ko—Kc+—agT3) + agb*"*T3,
onde ag = 1/(b* = b%*), Ko =h/] e Ty = T/]. Fazendo I = b",
K; = Kc+1(Ko— K¢ —aoT3) + agl**T3. (2.38)
Uma vez que [ é arbitrario, podemos repetir o procedimento de escala até
1"(Ko — Ke —aoTy) =1
onde definimos o comprimento de correlagdo, | = &:

1
CS: ~ 2
(Ko = K¢ —apTp™)”

e [h=he(D)] ",

com ho(T) = h + agT?. Substituindo a tltima expressdo na Eq. 2.38, obtemos que em

escalas de comprimento &, pode-se escrever

T 2
KE =K:+1+ag (W) . (239)

Vamos considerar a regido ndo critica do diagrama de fase, (h/]) > (h/])., onde
nenhuma quantidade fisica diverge. Note que se T/[h —h.(T)]"* < 1, K¢ é uma
constante independente da temperatura. Entretanto se, T/[h—he(T)]"* > 1, K¢ serd
uma quantidade que possui uma dependéncia com a temperatura. O que também é

verificado para uma fungdo de escala qualquer f(K¢). Portanto, a linha
Teross = (h — hc)¢z (2.40)

onde ¢ = vz, representa uma linha de crossover que separa dois regimes diferentes
para o comportamento de Kz ou qualquer fungdo de escala f(K;), na parte ndo critica
do diagrama de fase.
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Vale salientar que a existéncia de uma linha de crossover na regido ndo critica do
diagrama de fase associada com o ponto critico quantico, é uma caracteristica geral das
transi¢des de fase quanticas. Entretanto, qual é o significado desta linha, uma vez que
ndo ha transigdo de fase ocorrendo ao longo dela? Considere uma quantidade fisica Y

escrita de uma forma invariante por escala, sendo dada por

Y= |g|_vf(T/Tcross)/ (2-41)

onde T¢ross = |g]"* e ¢ = 0 define o ponto critico. Tomando a derivada com respeito
a temperatura, obtemos JY/JdT = |g|"""*f’(t) onde f’(t) é a derivada da funcéo
de escala f(t) com respeito a t = T/T;soss- Fazendo dY/dT = 0 para encontrar a
temperatura T,, que extremiza Y, temos f’(t,) = 0. Assim, obtemos t,, = C, ou
seja, Ty = CT¢ross = C|g|"* implicando que o extremo de Y é proporcional a linha
de crossover. O que também pode ser verificado para pontos de inflexdo. Portanto,
quaisquer singularidades em quantidades fisicas, e.g., maximos, minimos, na regido
ndo critica do diagrama de fase, serdo proporcionais as linhas de crossover, fazendo com

que esta linha seja acessivel experimentalmente.

2.3.4 A Linha Critica e o Expoente V

Na segdo anterior discutimos que no regime de baixas temperaturas, o compri-

mento de correlagdo pode ser escrito como

1
(Ko —Kc —agT2)"

3 (2.42)

Além disso, calculamos a equagdo para a linha critica, T;, no diagrama de fase T X g,
como sendo o conjunto dos valores de T nos quais o comprimento de correlacdo diverge,

ie. Kyg— K. - aOTCZ = ¢(T;) =0, desta forma, podemos escrever que
T oc |1/ = (h/])e|V? = |g(T = 0)|Y2.

A linha critica, em geral, é dada por T, = |g|”. No caso da Eq. 2.42 temos ¥ = 1/2.

Na Fig. 20, é mostrado um esquema do diagrama de fases no plano T X g para o
modelo do Ising em um campo transverso para d > 1. As setas ilustram a dire¢do do fluxo
das equagdes do grupo de renormalizagdo. Ha algumas caracteristicas interessantes
nesse diagrama que podemos destacar. Primeiramente, note que a natureza do ponto
tixo associado ao ponto critico quantico (QCP) em ¢ = 0 e T = 0 é totalmente instavel,
uma vez que o fluxo esta sempre saindo deste ponto. Em segundo lugar, observe o fluxo
ao longo da linha critica, i.e., das transi¢des de fase em temperaturas finitas T.(g). O
comportamento critico ao longo desta linha é governado por outro ponto fixo, e este por

sua vez controla o comportamento criticoem T # 0, uma vez que o fluxo ao longo da
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T3 Trajetéria
Linha Critica Quantum Critica
T.=|g|” |91 = 0
W :
Y ] L
" Linha de
' e Crossover
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P Ty =g
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0Oe < >
0 (h/J) ¢ hi3

Figura 20 — Diagrama de fases do modelo de Ising em um campo transverso para d >
dr, = 1. As setas indicam o fluxo das equagdes do grupo de renormalizacao.
Note que o ponto fixo T = 0 é instavel. O ponto fixo W governa as transi¢oes
na linha critica T, = | gl‘y, onde g = h/] — (h/]).. Os expoentes associados
a este ponto fixo, pertencem a uma classe de universalidade distinta aos
que estdo associados com o ponto critico quantico (QCP). Além disso,
mostramos o ponto fixo SC (do inglés, Strong Coupling), que é o atrator da
fase ferromagnética.

linha critica se distancia do QCP. Sendo assim, os expoentes criticosem T # 0, associados
com a transicdo de fase térmica, sdo em geral diferentes aos expoentes associados ao
QCP, i.e,, eles pertencem a outra classe de universalidade. Além disso, existem situagdes
onde a linha critica é governada pelo mesmo expoente da linha de crossover, ¥ = vz,

e.g., no modelo de Ising bidimensional em um campo transverso.

E importante observar que ao estender a analise do diagrama de fases quanticas
para diagramas de fases térmicas, devemos levar em consideragao a dimensdo critica
inferior, d, do sistema, i.e. a dimensdo abaixo da qual a transi¢do de fase ndo ocorre
(dL = 1 para o modelo de Ising em um campo transverso e d;, = 2 para o modelo de
Heisenberg). Outro conceito importante é o conceito de dimensio critica superior, d.,
acima da qual os expoentes criticos se tornam iguais aos expoentes da teoria de campo
médio. Em particular, é facil verificar que a dimensao critica d. das transi¢des de fase
quanticas é diferente da obtida em transi¢Ges de fase térmicas, uma vez que a relagdo de
hiperescala nessas transi¢ées sao diferentes.
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2.4 O LIQUIDO DE LUTTINGER

Um liquido de Luttinger [2, 26, 34, 101, 102], ou liquido de Tomonaga-Luttinger,
é um modelo tedrico que descreve elétrons interagentes (ou outros férmions) em um
condutor unidimensional (por exemplo, fios quanticos, como nanotubos de carbono).
Esse modelo tedrico é necessdrio em sistemas quanticos de baixa dimensionalidade
(aqui qualquer sistema acima de 1D é de alta dimensédo), uma vez que a teoria do liquido
de Fermi proposta por Landau [103], que descreve com notério sucesso sistemas de
térmions interagentes em 2 ou mais dimensdes, ndo proporciona uma boa descri¢do para
sistemas unidimensionais. De fato, este era um sinal de que a fisica em uma dimensao

era muito diferente e exigia portanto uma nova teoria.

Essa teoria foi proposta pela primeira vez por Tomonaga [104] em 1950. O
modelo mostrou que sob certas restri¢des, as interagdes de segunda ordem entre
elétrons poderiam ser modeladas como intera¢des bosdnicas. Em 1963, Luttinger [101]
reformulou a teoria em termos de ondas de Bloch e mostrou que as restri¢des propostas
por Tomonaga eram desnecessdrias para tratar as perturbagdes da segunda ordem como
bésons. Mas a solug¢do do modelo estava incorreta; a solugdo correta foi dada por Mattis
e Lieb [105] em 1965. Esta solugdo resume todas as divergéncias encontradas na teoria
de perturbacao. O espectro de excitagdo do modelo diagonalizado é descrito em termos
dos modos coletivos de bésons nado interagentes. O modelo de Luttinger foi utilizado
por Haldane [102] como base para a descri¢do de uma teoria geral de um gas de Fermi
interagente em uma dimensao e que foi chamada de Teoria do Liquido de Luttinger. O
nome Liquido de Luttinger foi escolhido para refletir a ideia de que tais sistemas tém um
espectro de excitagdo de baixa energia similar ao espectro do modelo de Luttinger, mas
com interacOes entre as excitacdes elementares. Isso se assemelha com a relagédo entre a
teoria do Liquido de Fermi e o modelo soltavel em que é baseado, o gds de férmions

livres.

No liquido de Luttinger existem apenas excitagdes coletivas (andlogas as ondas
sonoras) caracterizadas por uma velocidade u, que para férmions ndo interagentes
corresponde a velocidade de Fermi (vr), mas assume uma forma diferente quando
temos interagdo no sistema. A existéncia de excitagdes deste tipo é bem geral, se aplica a
outros sistemas fisicos de bésons, em particular, os magnons em 1D. Em uma dimensao,
devido as flutua¢des quanticas, o sistema apresenta tipicamente uma ordem de quase
longo alcance, mesmo em temperatura nula, com fun¢des de correlagdo apresentando
um decaimento tipo lei de poténcia. Para uma cadeia antiferromagnética, por exemplo,

com uma anisotropia entre o eixo z e o plano xy, as fung¢des de correlacdo, na auséncia
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de um campo magnético externo, sdo dadas por [26]:

O ntmero K é um parametro adimensional que depende apenas das intera¢des. As

amplitudes A e B sdo ndo universais e dependem do modelo e das interagdes.

O que foi discutido acima e as Egs. 2.43 constituem a base de um liquido
de Luttinger que descreve o comportamento geral de um sistema unidimensional
interagente [102]. As propriedades assintéticas sdo totalmente determinadas através da
velocidade u e do pardmetro de Luttinger K. O Gltimo parametro controla o decaimento
de todas as fung¢ées de correlacdo, Eq. 2.43, bem como as quantidades termodinamicas.

Em uma dimensao as excita¢des individuais (locais) podem ser convertidas em
excitagdes coletivas, o que permite obter excitagdes com o menor niimero quantico
possivel. Para exemplificar, considere uma cadeia magnética, pode-se imaginar que o
menor nimero quantico possivel para uma excitagdo magnética é AS* = 1, uma vez que
pode-se flipar no minimo um spin 1/2. O que de fato ocorre em alta dimensdo, onde
essa excitacdo, um magnon, pode se propagar como uma particula, com uma relagdo
bem definida entre sua energia E(g) e seu momento 4. Em uma dimensdo, o magnon é

formado por duas excitagdes elementares ndo-locais [34].

Do ponto de vista experimental, sdo discutidos em [26] a maioria dos sistemas
unidimensionais . Em particular, os isolantes magnéticos sao sistemas fisicos notada-
mente interessantes para estudar a fisica em uma dimensao de sistemas itinerantes.
Um sistema de dois estados (e.g., spin 1/2) pode ser mapeado no modelo de bésons de
nucleo duro (HCB) [106]. Por exemplo, no estado antiferromagnético um spin para baixo
(spin down) pode ser representado pela auséncia de um béson em um sitio, enquanto
que um spin para cima (spin up) pode ser mapeado como a presenga do béson. Os
bésons precisam de uma restrigdo de ntcleo duro a fim de limitar o espago de Hilbert.
Assim, uma cadeia de spin é equivalente a bésons saltando em uma rede. O espectro de
energia de uma cadeia ladder é mostrado na Fig. 21. Sob um campo magnético aplicado,

o singleto e o tripleto de energia E1; podem ser usados para o mapeamento:
(SN L (-1) i+k b‘l‘
ik \/E i

CHIE H1+2(bjb,-—%)] (2.44)

onde k = 1,2 rotula os spins de um dimero e i a posigdo dele [19]. Os isolantes magnéticos

apresentam caracteristicas interessantes:
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Figura 21 — Espectro de um sistema spins formados por dimeros fracamente acoplados.
Na auséncia do acoplamento entre os dimeros, onde existem apenas as
ligagdes em amarelo (lado direito da figura), cada dimero é formado por
um singleto |S) (spin total nulo) e um tripleto triplamente degenerado
|T) (spin total igual a 1), ou seja, um estado fundamental e trés estados
excitados, respectivamente. Quando um campo magnético (H) é aplicado
a degenerescéncia do tripleto é quebrada devido ao termo de Zeeman. A
energia de um dos tripletos (E1,1) decresce com o campo magnético e em
um valor de H este nivel de energia cruza com um dos singletos ({®} em
vermelho), sofrendo assim uma transicdo de fase quéntica. O problema pode
ser mapeado em um problema bosonico em que o singleto é representado
pela auséncia de um béson no degrau, enquanto que o tripleto é a presenga
de um béson. Quando ha o acoplamento entre os dimeros (linhas pretas
na rede no lado direito da figura), o tripleto fica intinerante, o que significa
que os boésons ({¢} em verde no lado direito da figura) podem saltar de um
degrau ao préximo, como esta ilustrado no lado direito da figura. A linha
de tripletos intinerantes (representado pela caixa em azul). Apds o primeiro
tripleto ser adicionado ao sistema, mais tripletos vao sendo adicionados até
a banda de tripletos ser completamente preenchida no final da linha verde
(lado esquerdo da figura), sofrendo a segunda transigdo de fase quéntica. Na
linguagem dos bésons isto significa que o sistema parte de uma quantidade
nula de bésons por degrau (apenas singletos) para um béson por degrau
(totalmente polarizado), ou seja, esses sistemas podem ser representados
por um sistema de bésons itinerantes.

* O campo magnético atua como um potencial quimico para os bésons; o que
permite o uso do campo magnético para controlar a densidade dos bésons, que é
medido diretamente através da magnetizacdo. De fato, poder ajustar a densidade
de particulas faz delas uma importante ferramenta para examinar a fisica dos
fenémenos criticos, permitindo o ajuste do ponto critico quantico através do

controle da densidade e temperatura [107].

¢ Em sistemas magnéticos (quando transladados para a linguagem dos bésons)
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pode-se medir tanto a func¢do de correlagdo quanto a densidade, esta tltima dada

por
(S7(HSF(0)) = (=1)/(b;(#)bj(0)) (2.45)

enquanto a func¢do de correlagdo densidade-densidade é

(§7(1)S5(0)) = (p;(H)po(0)) (2.46)

com o operador densidade para os bésons, sendo dados por p;(t) = b;(t)b j().

Esses sistemas permitem examinar varios fendmenos relacionados com bésons. Em
altas dimensoes, é observada a condensacao de Bose-Einstein (BEC) [4, 5]. Além disso,
em uma dimensdo, foi possivel realizar pela primeira vez, através destes sistemas,
um teste quantitativo para a fisica dos liquidos de Luttinger [31, 108, 109]. Outras
caracteristicas esperadas para sistemas unidimensionais também foram observadas, tais
como as excitagdes fracionalizadas [110] e o fator de escala esperado entre frequéncia e

temperatura em um liquido de Luttinger [111]. A Fig. 22 mostra o diagrama de fases
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Figura 22 — Diagrama de fase do nitrato de cobre para campos magnéticos aplicados
ao longo da direcdo b. A linha pontilhada é uma guia para os olhos. O con-
torno plotado representa dados de —%6QMCE (H)/d(uoH) = dM/dT, que é
a geragdo ou absorcdo de calor devido a mudanga do campo magnético. As
cruzes representam os maximos locais no calor especifico obtidos através
de simulagdes de diagonalizagdo exata. Elas representam o crossover entre
as regioes QD (desordenada quanticamente, do inglés quantum disorde-
red), QC (criticalidade quantica, do inglés quantum criticality), e o regime
totalmente polarizado. Figura retirada da Ref. [112].

obtido para cadeia antiferromagnética de Heisenberg alternada que mostra o crossover
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dimensional de um regime LL unidimensional em uma fase BEC tridimensional pela
primeira vez; o nitrato de cobre Cu(NO3), - 2.5 D,O [112]. O contorno superior da
fase ordenada de longo alcance (LRO) foi definida pelos saltos no calor especifico. De
forma geral, esse diagrama de fase é similar ao que foi obtido para a cadeia ladder
(Hpip)2Cu(Br,Cl)4 [5], onde o contorno da fase BEC forma um domo. Além disso, em
altas temperaturas, o comportamento LL € identificado. Esse regime apresenta também
um domo acima daquele da fase LRO. Em particular, o domo do regime LL apresenta

um formato assimétrico.

A teoria do liquido de Luttinger se aplica a uma grande variedade de sistemas
unidimensionais, em particular, descreve as fases sem gap da cadeia de Haldane e da
cadeia de Heisenberg antiferromagnética (HAF) de S = 1/2. O gap de Haldade [113]
estimulou diversos trabalhos sobre as cadeias de spins com gap. Em particular, quando
esses sistemas se tornam sem gap, é esperado que a fisica em baixa dimensao seja similar
a da cadeia HAF. Uma caracteristica interessante é que a magnetizacdo da fase sem
gap, fase esta induzida pelo campo magnético aplicado em cadeias de spins com gap,
apresenta um minimo como func¢do da temperatura [23], Fig. 23, que segue uma funcao
universal [23]. O minimo € similar aos que sao esperados da magnetizacdo em fungdo
da temperatura para o BEC de magnons. Entretanto, no caso puramente unidimensional
ndo hd uma transicdo de fase em temperaturas finitas. Assim, o minimo representa um
crossover do regime relativistico LL ao regime de alta temperatura governado por uma
relacdo de dispersdo cldssica. Na fase com gap (h < h.), observamos que a magnetizagao
decresce exponencialmente quando T — 0, como esperado. No entanto, na fase sem
gap (h > h.), as magnetizagdes mostram um minimo caracteristico nao trivial em baixas

temperaturas T = T}, que de fato é observado na Fig. 23.

O comportamento da magnetizacdo em fungdo da temperatura da Fig. 23 pode
ser compreendido em termos da teoria de férmions livres ou bésons de nticleo duro
(HCB), uma vez que em h > h. é encontrada uma baixa densidade de magnons no
sistema [23]. Para i < hs um mapeamento andlogo pode ser feito, neste caso o vacuo é o
estado totalmente polarizado, onde a magnetizacdo mostra um méximo correspondente
ao minimo do caso /1 2 h.. Entretanto, esta descri¢cdo nao é vélida na regido h. < h < hs,
e em baixa temperatura o comportamento da magnetizacdo pode ser compreendido
pela teoria do liquido de Luttinger. A expansdo da densidade energia livre em fungdo
da temperatura é obtida através da teoria de campo conforme e é dada por [114]

f=eo~

onde € € a energia do estado fundamental, vr é a velocidade de Fermi e c é a carga

uds
—T?+0(T®), (2.47)
67]1:
central (é um nimero associado a um operador que comuta com todos os outros
operadores simétricos, na teoria de campo conforme), ¢ = 1 para a teoria LL. Uma vez

que a magnetizacdo é a derivada da energia livre com respeito ao campo magnético,
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Figura 23 — Magnetizagdo em fungdo da temperatura do modelo de Heisenberg com
S = 1na fase sem gap. A figura inserida mostra a magnetizagdo de S = 1/2
para fins de comparagdo. Figura retirada da Ref. [23].

temos

m = (g—i)T = mg - % (%) T2 + O(T?). (2.48)
F T
Assim, a variagdo da magnetizagdo depende do sinal de dvr/dh. A velocidade de Fermi
como func¢do do campo magnético estd ilustrada na Fig. 24. A velocidade de Fermi
aumenta rapidamente acima de 1 = h., encontra um méximo em torno de h = hy,, e
entdo decresce até h = h;. No maximo da velocidade (i = hy,), as principais corre¢des
sdo da ordem O(T?), e a magnetizacdo se torna plana. Ainda que o campo magnético
esteja distante de h,,, a velocidade de Fermi, vr, depende de h, embora que agora esta
dependéncia seja muito fraca dentro da regido h. < h < hy,, onde a magnetizagao se
torna quase plana em baixas temperaturas, o que de fato é consistente com os resultados

mostrados nas Fig. 23 e Fig. 25.

Os extremos na curva da magnetizacdo marcam a temperatura acima da qual as
predigdes baseadas no teoria do liquido de Luttinger falham. Isso pode ser interpretado
como um crossover do regime LL com dispersdo linear para um estado governado por
relacdes de dispersdo ndo relativisticas, € o« k?, indicado por uma seta na Fig. 27 (a). No
regime LL surge uma ordem de quase longo alcance [40, 115]. Em h = h, = A hd uma
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Figura 24 — Velocidade de Fermi, vr, como fun¢do do campo magnético. A linha tracejada
mostra o resultado da teoria de férmions livres. Figura retirada da Ref. [23].

baixa densidade de magnons no sistema e pode ser exatamente mapeado numa teoria

de férmions livres, com relacdo de dispersdo dada por [40, 115, 116]
2

E(k) ~ — hS?, (2.49)

Me f

onde 1/m,s € a curvatura de banda, e vg = (/A/m,s corresponde a velocidade da
onda. Quando i > h. o sistema ainda é aproximado pela teoria de férmions livres, e a

magnetizacdo é igual ao niimero de particulas

L 2.50
=52 [ deD@fte-p, 2.50)

onde € = k2/2mef, pu=h-Ae

1

—eﬁ(e-#) ) (2.51)

fle—p) =

é a funcio distribuicdo de Fermi. Com D(e) = €71/2, sendo a densidade de estados de

um géas de elétrons livres em uma dimensado, podemos integrar a Eq. 2.50, obtendo assim

me —1/2
= 4/ de, 2.52
2712 f gﬁ(e P) +1 ( )

sua solucdo exata
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Figura 25 — Magnetizacdo em func¢do da temperatura do modelo de Heisenberg S =1
na fase sem gap nas proximidades do campo de saturagdo (h 2 hs) em varios
valores de 11/]. Figura retirada da Ref. [23].

tazendo a mudanca de varidvel t = e, escrevemos que

M ¢ 4172 Mef ©  ys-1
m = f dt = f dt.
2128 Jo  et/efr +1 2128 Jo et/z+1
Em particular, a integral
o ts_l
I = dt
jo‘ et/z+1

pode ser escrita da forma I = -I'(s)L; (-z),ondes =1/2ez = ePt, com L; (-z) sendo

a funcéo polilogaritmica, ou seja, L;, (x) = 3; x'/I°. Portanto,

Mef h—
m = = ZrgLim [—ef=8] . (2.53)
Na Fig. 26 mostramos a forma da Eq. 2.53, que reproduz bem o minimo da magnetiza¢do
encontrado na Fig. 23. Um mapeamento andlogo pode ser realizado para o estado total-

mente polarizado para campos ligeiramente abaixo do campo magnético de saturagdo
(h < hy).



Capitulo 2. Transigoes de Fase Qudnticas 53

0.1

0.09

0.08

MJ/hLL

0.07

0.1 0.2 0.4 0.5 0.6

0.3
Figura 26 — Resultado obtido através da teoria de férmions livres para h — A = 0.1, em

acordo qualitativo com os resultados mostrados na Fig. 23.

O gap e o T de crossover, pois € um extremo da magnetizacdo, pode ser estimado

minimizando a Eq. 2.53, ou seja:

om p) . )
(ﬁ)T_T =0 ZTﬁLis:m (—eH/ )T:Tm = _LiS:m (_ey/ m) ,
fazendo x = u/T, podemos escrever que

Liszl/z (_exm)

2%y = —————— 2.54
Lis=_1/2 (—eXm) ( )

onde x,;, = u/Ty. A solugdo desta equacdo é dada por x,, = a ~ 0.76238, logo
Tw=a(h-A), (2.55)

onde T, é a temperatura de crossover.
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Figura 27 — a) Diagrama de fase para cadeias de spins com gap. As linhas tracejadas
indicam os crossovers. Aquele entre a regido governada pelo liquido de
Luttinger e o regime de criticalidade quantica, dado por T ~ h — h, ~ Ty,. b)
O ajuste dos resultados do QMC com a Eq. 2.55. O gap A pode ser estimado.
Figura retirada da Ref. [23].
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3 TEORIA DE ONDAS DE SPIN EM MAGNETOS DE HEI-
SENBERG

Em 1930 Felix Bloch [117, 118] mostrou a partir de um estado ordenado, que as
excitagdes de baixa energia, ou excitagdes elementares, de sistemas de spins acoplados
ferromagneticamente se comportam como ondas, chamadas de ondas de spin. A
energia dessas ondas é quantizada e a particula correspondente damos o nome de
magnon. Posteriormente, Holstein e Primakoff obtiveram a magnetizagdo com um campo
magnético aplicado, considerando as intera¢des dipolo-dipolo entre os mégnons [106].
A teoria para o estado ferromagnético foi estendida para o estado antiferromagnético
(Néel) por Anderson [119], Kubo [120] e por Oguchi [121] e para o estado ferrimagnético
[122]. A derivagdo semicldssica inicial foi sofisticada em termos das linguagens bosonicas
de Holstein-Primakoff [106] e de Dyson-Maleev [123, 124].

Cadeias ferrimagnéticas, em particular, as cadeias de spins alternados (s, S)
[66, 70, 73, 77, 79], possuem excitagdes elementares de aspecto dual. No caso do
acoplamento antiferromagnético, o modo actstico reduz a magnetizagdo do estado
fundamental, ou seja, sdo de natureza ferrromagnética, enquanto que o modo 6tico

aumenta a magnetizacdo do estado fundamental, sendo de natureza antiferromagnética.

Iniciaremos com uma breve discussdo sobre a teoria de ondas de spin em
ferromagnetos e antiferromagnetos de Heisenberg, com a finalidade de obtermos uma
maior familiaridade com as técnicas analiticas necessarias para abordarmos o problema:
as ondas de spins em ferrimagnetos alternados (s, S). Abordaremos a teroia de ondas
de spins [74], ndo-interagente ou livre (FSW) e interagente (ISW), em ferrimagnetos de
Heisenberg com acoplamentos antiferromagéticos na cadeia de spins mistos (s, S), em
particular, para a cadeias spins alternados (s = 1/2, S). Especialmente, discutiremos
um modelo efetivo para estudar o comportamento dos ferrimagnetos alternados na
presenca de um campo magnético. Enquanto que a termodinamica desses ferrimagnetos
serd estudada através de uma restricdo na magnetizagdo proposta por Takahashi [125] e
utilizada por Yamamoto [70, 71, 73] para estudar o comportamento em baixa temperatura

de ferrimagnetos de spins mistos.

3.1 FERROMAGNETOS

Ferromagnetos sdo materiais magnéticos que, na auséncia de um campo mag-
nético, apresentam magnetizacdo ndo nula (magnetizagdo espontanea) abaixo de uma
temperatura critica T, (temperatura de Curie). As excitagdes de mais baixa energia

desses materiais podem ser modeladas através do hamiltoniano de Heisenberg, dado
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por [75]
ﬂ:]Zsﬁg-sj—zMOHZs]%, (3.1)
i0 j

que leva em consideragdo apenas as contribui¢des da interagdo de troca entre primeiros
vizinhos e o termo Zeeman. O termo de acoplamento | < 0 (ferromagnético) é a integral
de troca que favorece o alinhamento ferromagnético, 1o = 5 i € 0 momento magnético,
com g sendo o fator giromagnético; os vetores § conectam os fons j aos vizinhos mais
proximos em uma rede de Bravais, S j € o operador momento angular do fon no sitio j e

Héo campo magnético aplicado. As constantes de movimento do sistema sao:

512

2 _ . —

$=(D,5) es:=).5
j j

onde o estado fundamental |0) de um sistema de N ions idénticos de spins S é o estado

completamente ordenado dado por |0) = ®;[S;), com |S;) representando um estado de

componente z maximo:

S2|0) = NS(NS +1)|0) e S,]0) = NS|0).

3.1.1  Hamiltoniano bosdénico

Queremos escrever o hamiltoniano do sistema em termos de operadores indepen-

dentes. Os operadores que fazem a transformacao sdo os operadores bosodnicos de criagdo

.I._

e destruicdo a;,a; podem ser definidos pela transformacgdo de Holstein-Primakoff:

S+_Sx 'Sy_ S 1/2 a;ﬂl]' 1/2

f=57+is! = (25) (1——25) a (3.2)
y 12+ a;fa]- 1/2

et io¥ ~

S; =57 -is! = (29) aj(l —25) ) (3.3)

com [a jr a;r] =0j e S]Jf, S]._ satisfazendo as relacdes corretas de comutacao,

[S;, S]_] = 2(31']'5]2- e [Sf,S].i] = iéijs;.—’.

Das Eq. 3.2 e Eq. 3.3, podemos encontrar uma relagdo para S}‘f , uma vez que

(59 =87 = ()% = (5!,

S¥ = %(s}ns;)
st = %(sj-s].—), (3.4)
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obtemos .
Z\2 _ = +q- -q+
(> =S(S+1) 2(s].s].+s].s].).
E das
e\ [ ala)”
+o- _ _ 1 . _J-
S].S]. = 25|1 7S aja; 1 7S
ata\'? ata\'?
s-st = 2sat[1- 2| [1-22) o (3.5)
Pt j 2S 2S I '
podemos escrever
o , . a; ”J 112 t0q ”}L”J‘ 12, i “}r”j
(877 =565+ =5 | (1= ) el (1= 5) "+ af(1- 5 )a)
Como, das relacoes de comutagdo, temos a;ra] = a] -1, logo:
ata ata; ata; ata;
2 + i’ J\1/2 il 1/2 + il .
(Sj) —S(S+1)—S|:ﬂ]-ﬂ](1—g) (1—¥) (1—¥> +ﬂ]~(1—§)ﬂ] =
, a*a] a;.raj . a; .
z P . — .
:>(S) =S5(5+1)-5 aa](l—F)+(1—F)+aja] 2S(a]a]. 1)51] =
a*aj
= (55)?=5(S +1) - 2Saja; 1—F -S=

2
2 _ a2 _nato +
:>(S]Z.) =S ZSaja]+(u].a]) )

Sendo assim,

2
zZ\2 _ —_ats.
(89)? = (S —aja))
desta forma, obtemos uma expressdo exata para S]Z.:
z _q_ 1,
5;=5-a;aj.

Vamos agora escrever os operadores a;.r,

(3.6)

(3.7)

a; em termos das varidveis de magnon (ou

varidveis de ondas de spin) b;_i,, b 7, através da transformada de Fourier, definida por:

bi=N"V2N o7 kTigt e b= N7V2Y kg,
k ] k ]
j

j
com 7; sendo o vetor posi¢do do j-ésimo ion. A inversa é dada por:

a}' _ N2 Z eik-r/b;c: ea= N—l/zz e_ik.rjb]?_
4 k

(3.8)

(3.9)
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Essas variaveis satisfazem as seguintes rela¢des de comutagao:
[b]?’ b;’f - N- Z ik-7, r]a P —ik rlal N- Z —ik - rla}l'ezk r]a]

N

— 12 zkr]e ik rl a]l aa] NlZezkr/ez 11], +:|$
il

= b, bZ] =N T =g
j
Assim,
bz 0% ] = 01 (3.10)

b, bp ] = [0, 0% ] = 0

Os operadores b;% e by, criam e destroem, respectivamente, um magnon de vetor de onda

além de

k no estado fundamental. E conveniente expressar as Eq. 3.2, Eq. 3.3 e Eq. 3.7 em termos
destas varidveis de ondas de spin. Em particular, estamos interessados em estados de

baixa energia do sistema, desta forma, assumindo S > 1, devemos ter

logo podemos escrever

ata; ata;
j J\1/2 j ]
-1 ~1—- 21—, 11
(1-55) =1-% @1y
Sendo assim, das Eq. 3.9 e Eq. 3.11, temos:
1/2 aJ'raj G172 a}'a]Z_
+ o _1J
S; (29)"2(1- s —=)aj = 25)*(a; s )= (3.12)
25\1/2 _ik7 _ (k=K -k') 7,
~ () [ 2ne ™ b —@sNyT Y ST bbb (313)
]z IE’I;’/ k//
Analogamente,
_ _(25\12 ik-7iqt -1 iRk k)77t 1
S; = (ﬁ) Ze bt - (4SN) Z e bibY be | (3.14)
k kR K
Ainda 1
z_q_ gty _c_ LN iGEE) Tty
Si=S—aj=S-5 ) iy
kR
e
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temos que
1 (R
S:=NS-5 ), eI Tpth,
jk K
com ,
I N (S S E /R S
N 2 e' i = 6k’k,,
j
logo
S:=NS= ) 6;0blbp.
kK
Portanto
S, =NS - Z bib, (3.15)
k

que é um resultado exato.

Usando as expressdes Eq. 3.4, o hamiltoniano (Eq. 3.1) pode ser escrito em termos

das varidveis de ondas de spin:

H = ]Zszsa Zs+5:++s sig ) - 2u0H ) 53,
j

j+o

entdo, usando as transformagdes em varidveis de ondas de spin das Eq. 3.13, Eq. 3.14 e

Eq. 3.15, escrevemos:

o = ]Z [S _ % Z ei(l?—l?).?]»b;gb’_é,] [S _ % ei(E‘EI)'(7f+5)b%b,?,]+
) P

, 3
+%Z [Z —zl_c)?]b_)Z ik (7’]+5)b'|' +Z ik Jb%Ze il?,'(?f"gb ] ZyoH NS Zb+
i ¢

Assim, se ha z vizinhos mais préximos ao ion j da rede,

Z—>Nze Z—>N,
j.é ]

-

/k’

tan

obtemos
H = JNzS? - 2ugHNS + Hy + Hi, (3.16)
onde,
_ _JS —i(k-K)7; ik 57, 1t i(k—k )7 ik’ -5 7t i(k=k')-7 3,
Ho = Z E ek Dbt + e ETO T Sty — T EEITpty, o
SRR

P 2 2,UOH LR

i(k=F)-(F+0) 1ty i(k=K) 7t

e O |+ e blby. (3.17)
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Portanto, somando sobre j e definindo

LN ik
o = — -1
ve=> Z e’®?, (3.18)
6
com z primeiros vizinhos, temos
_ t t t t
Ho=—Jz8 ) [ypbpbt+y_pbiby = 2b%be] +2u0H ) blby. (3.19)
k k

Desta forma, se ha um centro de simetria (VE = 7/—1?)’ da Eq. 3.10 podemos escrever

Ho= ) [225(1 = yp) + 2u0H — v | bl

-

k
Entretanto,
ZV@=§ZZe”€5=§ [e”?lﬁ+e”?2»+ ]=O,
k kK & 5
portanto
Ho= ) [2]28(1 - ;) + 2u0H] btbg. (3.20)

k
Note que o termo H; da expressdo Eq. 3.16 foi desprezado, uma vez que o

mesmo contém termos de ordem superior, O(S?), dos operadores de méagnon e estamos
interessados em excita¢des de baixa energia.

Finalmente podemos escrever Hj como:

Ho= ) iy, (3.21)
k

onde

. +
np = b,gbz? e wp=2]z5(yz—1) +2uoH.
Em uma dimensdo, sendo a o parametro de rede, temos

_ 1 ik
Vi =re= 5™

+ e ) = coska , assim:
wy = wg = —4]S(1 — coska) +2uoH.
A campo nulo a relagdo de dispersdo é dada por

wi = —4JS(1 - coska), (3.22)

ou seja, este modo (actstico) ndo apresenta gap. Na Fig. 28(a) estd representado o
resultado obtido através da onda de spin, neste caso ndo consideramos interac¢do, ou

seja, utilizamos o método da onda de spin livre. Na Fig. 28(b) apresentamos resultados
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Figura 28 — a) Relagdo de dispersdao de méagnons ferromagnéticos a campo nulo pelo
método de ondas de spin. Relagdo de dispersdo dos magnons 6pticos e
acusticos na magnetita, através do espalhamento ineldstico de neutrons;
retirada da Ref. [75].

experimentais da relacdo de dispersdo dos magnons 6pticos e actisticos na magnetita

[75]. Assumindo ka < 1, temos que
wr = -2JSa’k* = DK?, (3.23)

onde D = —2]Sa? é a dureza do material, onde | < 0 para o ferromaneto, Eq. 3.1. A
energia interna de um gés de magnons em equilibrio térmico a temperatura T é dada
por
1
E = Zk: a)k<nk>T = ; wkeﬁwk——l ’ IOgO

1 D k2

- (kBT)S/Z Xm x1/2 i
© 4nDV2 J, e -1

Como estamos interessados na regido kT < @max, COM Wiy = Dk%mx, podemos

ou, com x = Dk?,

escrever

E dx ,onde

B (kBT)3/2 00 x1/2
~ 4nmD2 [y e -1

® x1/2 3\./3
[ F e =rGeG)
onde I'(x) é a fungdo gama, e C(x) é a funcdo zeta de Riemann. Desta forma, como
F(%) = % e C(%) = 2,61238, obtemos:

037, up . dE
= Sip ks T assim C = 7 = C = 0, 55kp

conhecida como lei de Bloch.

E

D

4

(kBT)l/Z
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3.2 ANTIFERROMAGNETOS

Os antiferromagnetos sdo materiais magnéticos que ndo possuem magnetizacdo
espontanea em campo nulo, as interagdes magnéticas neste material favorecem o alinha-
mento antiparalelos dos momentos magnéticos. Neste caso considerar o hamiltoniano
dado por [75]

H = ]Z S7.587- gyBHZ SZ.+ g/JBHZ S3., (3.24)
j,0 ] )

onde | > 0 (antiferromagneto), uma vez que deve favorecer o alinhamento antiparalelo.
Como a rede é bipartida, a configuracdo de spin do estado fundamental cldssico do
antiferromagneto de Heisenberg é uma configuracdo onde todos os spins vizinhos sdo
antiparalelos, conhecido como estado Néel. O parametro H é um campo magnético
ficticio que aproxima o efeito de anisotropia do material, com a propriedade de tender a
alinhar os spins da subrede a na diregdo +z e os spins da subrede b na dire¢do —z, para

{p positivo.

3.2.1 Hamiltoniano bosénico

Para o hamiltoniano da Eq. 3.24, a transformagao de Holstein-Primakoff é dada

por
ata; ata;
+ 12(1 _ J N2 12 +(1_ 1 1\1/2
S = @91 —25) aj; Sy =09 al(1 —25)
bibi\172 biby\ 172
_ 1/2 ! .o — 12t !
S;z - (25) / (1 B 28 ) bl, Sbl = (25) / bl (1— f) ’ (325)

onde b;r, b; sdo os operadores de criacdo e destrui¢do do I-ésimo ion na subrede B.
Temos também que
Si;=S—ajaj e S;=-S+b/by, (3.26)

onde usamos a outra escolha de sinal permitida pela Eq. 3.6.

Vamos introduzir agora as varidveis de onda de spin, através da transformada

de Fourier, dada por
c]t = N_l/ZZe_ikja;-r; Ck=N_1/ZZeikjaj
j j
t - kit 4 _iki
df = N2 it ; de=N 2% e M. (3.27)
j j

De forma andloga a Sec. 3.1, temos

[cbee] = [dhdp] =0
lcprep] = |dpdp] = ct] =]l dl] =o. (3.28)
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Ainda, como estamos interessados em excita¢des de baixa energia do sistema,
comS > 1es > 1, teremos

ta; +
<%> <l1le <%> < 1,entdo

(1_@)1/2 ) ﬂ;‘raj (1_%)1/2:1_%

2§ 4S 2S 457
portanto, para a subrede A, temos que
53, =~ (%)”jze—f%ﬂc,ﬁ...],-
k
5;]' N <%)1/2[Z eil?.?jc% 4 ]/_
k
st = Z S =-NS+ Z cheg. (3.29)
J k
E, para a subrede B:
s, = () I e e,
k
5, = (%)1/2[Zei’?ﬁd%+...];
k
st = Z Sz = NS - Z did;. (3.30)
K

Sendo assim, o hamiltoniano da Eq. 3.24 em varidveis de magnons pode ser escrito, se

hé z vizinhos mais préximos
H = —2]NzS* — 4ugHNS + Hy + H;, onde

o termo bilinear é dado por

Hy =2]zS Z [Vﬁ(c%d;;r + C}?di?) + (C%Cﬁ + d%cz)] +2uoH Z (c%clz + d%dﬁ),
K K

1 P2
&

assumindo que ha um centro de simetria.

Note que Hp ainda néo é diagonal. Entdo, para diagonalizar este hamiltoniano

vamos fazer uma transformacao de Bogoliubov [126], definida por:

= 0> — - + _i- = - +— (1>
ap = upcy de,; ;oan = UpCy vkdk
= (> — - t t = - T —_ ->C->
By = upd; vpcz 51? = ukdE vpCys (3.31)
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cuja inversa é

= - - - + M +— - + > ->
cg = upagp+ vkﬁE ; Cp=upant v
= - t ->H-> ° t = > > t
dp = vpas + ugBy ; dE = vpap + ”kﬁz’ (3.32)
onde
uz—v2=1.
k k

Portanto, a transformagdo de Bogoliubov pode ser parametrizada usando

up = cosh 0y e vp =sinh ;. (3.33)

Agora, vamos escrever o hamiltoniano em termos das novas variaveis. Para
tornar o cdlculo muito mais simples ultilizaremos a notagdo matricial. Para tal, note que
podemos escrever

= & t - T - - tgt >0 >
Hy = (Z]ZS + ZyOH) Z (c]zck + d,zdk) +2]zS Z 7/,(((:%(112 + ckdk),
k

-

k

assim, definindo € = 2JzS + ZyOH e /\E = 2]257/]?, temos:

- t t t gt
Hy =€ Z (C,;CE + dl?di?) + Z /\E(cl?dz + CEdE) — Ne (3.34)
k k
portanto
_ g t € Ap\[ &
N€+7{O:7{O=Z(C’? dl_f))(/\ﬂ ek)(di),
k k k
e da Eq. 3.32

c» Uz 0y az
) ( ) o
k k k

Desta forma, fazendo a transformacédo da Eq. 3.35, teremos:

% ) , com
)5

2 2 >UY->0V-> - 2 2 >0 >

__ e[uE+vlz] +2Apupop /\k uE+vz] +26ukvk

= ;= 2, .2 s 2, 2 YD
/\k[”,g+v*] €EUpvy € ul?+01?] +2/\kukvk

Da Eq. 3.33, podemos escrever

2 2 = - >0 = i bid
ul? + ZJE = cosh29k e Zukvk = sthQk,
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impondo que os elementos ndo diagonais sejam nulos, obtemos os vinculos

Ag €

tanhZng = ——k:>cosh29E: ;
€ a)E
A-
sinhZQ% = ——k,
(04
k
- = 2— 2
wp € A;?' (3.36)

Assim,

desta forma

Hy = ~2NJz8 —2NpuoH + ) watay + p1g; +1], (3.37)
7
onde ,
w3 = (2728 +2p0H) " — 4 22872, (3.38)

Que é a relagdo de dispersdo para os magnons antiferromagnéticos.

Em uma dimensao sabemos que y; = yx = cos(ka) e fazendo H = 0 podemos

escrever
a)i = 42]2225% — 4]2225% cos? k,
ou seja, para S = 1/2

wi = 2] sink], (3.39)

veja a Fig. 29(a). Em particular, note que apesar dos célculos serem desenvolvidos do
limiteem que S > 1, resultados experimentais mostram que mesmo para cadeias de spin
S =1/2, o comportamento linear da relagdo de dispersao é mantido qualitativamente,
conforme ilustra a Fig. 29(b).

No limite de longos comprimentos de onda podemos escrever que ka < 1, entdo
wk = 2]ak, (3.40)

ou seja, diferentemente do ferromagneto, as excitagdes de onda de spin do antiferro-

magneto exibem uma relagdo de dispersao linear no limite de k — 0.

3.3 FERRIMAGNETOS ALTERNADOS (s, S)

Discutiremos nesta segdo a metodologia analitica proposta neste trabalho utilizada

nos célculos das propriedades termodindmicas dos ferrimagnetos alternados (s, S) sob
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Figura 29 — a) Relagdo de dispersdo em um antiferromagneto unidimensional com
S =1/2 obtido pelo método ondas de spin. b) Relacdo de dispersao obtida
experimentalmente do composto LaCuQOy4, um antiferromagneto de spin
S = 1/2; retirada da Ref. [127].

um campo magnético aplicado. Nesses sistemas, o arranjo ferrimagnético de spins
classicos é a escolha natural do vacuo (FRIv) para estudar ferrimagnetos quanticos
através da teoria de ondas de spins livres (FSW) [76] se procuramos estudar as excitagdes
de mais baixa energia do estado fundamental do sistema. Dois tipos de excitagdes
de magnons sdo obtidas: uma ferromagnética, que diminui o spin total do estado
fundamental em uma unidade, e outra antiferromagnética, aumentando o spin do
estado fundamental em uma unidade. Em particular, a excitacdo antiferromagnética
apresenta um gap A finito, que implica em platds de magnetizagdoem m = S —s e
T = 0. De fato, de acordo com o teorema de Lieb e Mattis [46], o estado fundamental do
modelo de Heisenberg com interacdes de superexchange antiferromagnéticas em uma
rede bipartida é dada por

S =154 - Ssl,
onde
SA:ZSi e SB IZS,',
€A i€B

s; € o spin do sitio i e A, B denotam as subredes distintas. No caso de cadeias bipartidas
de spin 1/2, o spin total do estado fundamental sera

_ |INa — Ng|
S = > ,

onde N4 é o numero de sitios da sub-rede A e Ny é o niumero de sitios da sub-rede
B. Portanto, cadeias unidimensionais com spins alternados distintos, s4 e sp, terdo o
estado fundamental com spin

_ Nisa —sg|

S 2

(3.41)
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Figura 30 — Magnetizacdo por célula unitaria m em fun¢do do campo magnético B,
em T = 0, para um sistema de spins alternados com s =1/2e S = 1 com
L = 24 sitios, através do método de Lanczos de diagonalizacdo exata. Os
pontos representados por (®) sdo os pontos esperados para a curva no limite
termodindmico, obtida através do critério de Bonner e Fisher [128]. Os valores
dos campos criticos sdo dados por B = B, rr; = 1.76 € B = B, rp = 3.00.

No entanto, na aproximacdo linear (FSW) para o estado ferrimagnético, flutuagdes
qudnticas sdo subestimadas, obtendo resultados ruins para o valor do gap antiferromag-
nético e outras quantidades, tal como a média dos spins por sitio. Por outro lado quando
essas flutuacgoes sdo levadas em consideracgéo, os resultados sdo melhorados de forma
relevante [70].

Na Fig. 30 apresentamos a curva da magnetizagdo em fungdo do campo magnético
Bem T = 0, calculada através do método de Lanczos de diagonalizagdo exata para
S=1/2e S = 1. O gap do modo antiferromagnético é responsavel por um platd na
curva de magnetiza¢do no limite termodindmico e a magnetizacdo comeca a mudar
em relacdo ao seu valor do estado fundamental, m = 1/2, para campos maiores que
B = B, rr1 = 1.76, onde o sistema entra numa fase sem gap chamada liquido de Luttinger
(LL), com decaimento de lei de poténcia das correlagdes transversais. A fase sem gap LL
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termina em B = B, rp = 3.00: o sistema se torna totalmente polarizado (FP) e excita¢des
de baixa energia ferromagnéticas. As excitagdes do vacuo totalmente polarizado (FPv),

ambas carregando um spin —1, podem ser obtidas exatamente.

Nessa perspectiva, discutiremos nessa se¢do a metodologia analitica proposta
para estudar as propriedades magnéticas de ferrimagnetos alternados (s, S) sob um
campo magnético aplicado: a teoria de ondas de spin a partir do vacuo ferrimagnético
(ISW-FRIv) e a teoria de ondas de spin a partir do vacuo totalmente polarizado (FSW-
FPv).

3.3.1 Teoria de ondas de spin: vacuo ferrimagnético

Consideramos o hamiltoniano para uma cadeia linear com spins S e s em sitios

alternados, na presenca de um campo magnético uniforme na diregdo z, dado por
H =] (Sj-8+8-Sp) - gusH ) (7 +57), (3.42)
j j
onde o numero total de células unitarias é N e H é o campo magnético aplicado.
Vamos calcular [73, 77] as principais corre¢des do vacuo, representado na Fig. 31,

S

Sitio A

N

s Sitio B

Figura 31 — Representacdo esquematica do vacuo ferrimagnético classico (FRIv) da
cadeia linear de spins mistos (S, s), de spins com componentes —s e S, na
diregdo z, em uma cadeia com interag¢des discutidas pelo hamiltoniano da
Eq. 3.42.

onde as componentes z dos spins sdo respectivamente S e —s. A transformacdo de

Holstein-Primakoff para o estado classico FRIv é dada por:
t t

a:a; a.a;

F) aj; S] —(ZS) a(l_f)

zZ _q_ At ¢t _ 1/2(1 _
$i=S-ala; ST =291 !

] (3.43)

S e 4 bths st = (26)2b1(1 b, 25)12(1 i Py G
S]'__S+j]’sj_(s) j( _T) 'S]'_(S) (_F) J (3.44)
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Desta forma, podemos escrever o hamiltoniano em termos dos operadores bosoénicos a}r,

a]-, b}-eb]‘:
H = ]Z[S s ST +S7sT) 8787, ;( STSTy +575T, ]—BZ(S;+S}?),
j
onde B = gugH. Sendo assim, analogamente as Sec. 3.1 e Sec. 3.2, teremos
+ 2 bsz
o) 12{ —ataj) (= s + T )+v—[( D) (b -4 +
. a;.rZaj ) b*zb b*zbj : (a;.r+1)2aj+1
o (o} =) 6 =) |+ VS - ) +
b'b? T oa?
+ (bf‘i_s])(ﬂf+l‘a]+i?ﬂ) +(—S+b?b1)(5—ﬂ}+ﬂf+1)}+

- BZ(S—s+b}rb]-—a;faj), (3.45)
j

portanto, podemos escrever

7_{(ISW FRIv) _ E(FRIV) + H(FRIV) + 7__{ (FRIv) + O(S_l), onde (346)

class

E™Y = _2INsS —B(S —s)N, e

class

FRI
7{6 V= ]Z{ aa]+a]+1a]+1)+\/

+ 28bTbj+B > (ala; - b;bj)}.
j

Fazendo a transformada de Fourier (pardametro de rede a = 1),

(a] + a]+1)b + (a +a

.l.
j J+1)bj +

1 1
a; = — exp[—ik(j —1/4)]ax e bj = — explik(j +1/4)]by, (3.47)
obtemos a seguinte expressao:

?{éFRIV) =2] Z lsalak + szbk + VsS cos (g) (akbk + akar)
k

Z (azak - bltbk)'
k
(3.48)
Para diagonalizar a expressdo 3.48, considere a transformacao de Bogoliubov definida

por
ay = cosh Oraj — sinh Gkﬁl e by = cosh Oxfy — sinh Hkai, (3.49)

com

VsS k
. cos( ),

=2
tanh 26y s

(3.50)
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tal que
. 12 _ (S + S)
sinh Qk = —1/2+ W
k
cosh? 0y = 1/2+ M, (3.51)
2 FRY)
k
onde
(FRIv) _ 2 . ok
w, = ]\/(S —5)" +4sSsin (E) (3.52)

Substituindo a Eq. 3.49 na Eq. 3.48, obtemos:
v k
7-{(§FRI ) = 2] Z {[scosh26k+Ssinh26k—2\/Ecos (E) sinh 6y cosh Gk] azak+ [Scosh26k+

+ ssinh?6; — 2VsS cos (k) sinh 6 cosh Gk]ﬁkﬁk —2VsS cos (g) sinh 6 cosh O;+
+ (s + S)sinh26k + [\/Ecos (E) (sinh26k + cosh26k) — (s + S) sinh 6y cosh Qk]akﬁk+

+ [\/Ecos (g) (sinh29k+cosh29k)—(s+5) sinh 0; cosh Qk] azﬁ£}+B Z (aZak—‘leBk),
k

sendo assim, das Eq. 3.50 e Eq. 3.51, podemos escrever

7-((§FRIV) = Z [a)gljlv)azak + a)ka ,Bk,fa’k + €0k] (3.53)
k
onde
0 =J(S—s) +B+Jwl (3.54)
W =](S=5) =B+ Jw (3.55)
sdo as energias dos modos de onda de spin e egx = —J(S +5) + a)]((FRIV) é a energia de

ponto zero. A soma em k da energia de ponto zero €gx na Eq. 3.53 é a corre¢do em ordem
O(S') da energia do estado fundamental (EgSW'FRIV)), a saber

ES™Y = ]Z eox — Eo = ]Z [wi = (S+5)], (3.56)
k k

que no limite termodindmico, para S =1 e s = 1/2, é dada por —0.437]. Sendo assim,
a campo nulo, a teoria de ondas de spin livre (FSW) desenvolvida a partir do vacuo
FRI nos fornece o valor E(FSW R = ESE;) +Ep

fundamental, onde o valor exato é —1.454] [70, 79].

~ —1.437], para a energia do estado

A campo nulo o modo de mais baixa energia (cu )) mostra uma relagdo de

dispersdo quadrética para pequenos valores de k, que é consistente com o comportamento
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inicial T'/2 do calor especifico de um ferromagneto unidimensional. Por outro lado, o

gap do ramo antiferromagnético, para S = 1 e s = 1/2, é exatamente J:
A = [0 (k = 0) = 0™ (k = 0)| =2](S-5) > A =], (3.57)
que esta consideralvelmente distante da estimativa numérica de 1.759] [70, 79]. Na Fig.

2 ! | T
— Modo antiferromagnético
— Modo ferromagnético

p—
()|

Energia/l

0.5

(

Figura 32 — Os dois ramos de ondas de spin, w, ) (antiferromanético) e a)k RIv) (ferro-

magnético), em unidades de |, para um sistema de spins alternados com
s =1/2e S =1, obtidos através da teoria de ondas de spin livres a partir do
véacuo ferrimagnético.

32 representamos graficamente as relacdes de dispersdo dos modos ferromagnético
(sem gap), carregando um spin AS* = —1, e antiferromagnético (com gap), carregando
um spin AS* = +1, através da teoria FSW sem campo magnético a partir do vacuo

terrimagnético (FRIv).

Agora vamos considerar as contribuicdes relevantes de 7{ ) as relacdes de
dispersdo, bem como a energia do estado fundamental. Da Eq. 3.45, temos que

y S
ﬂ(FRI) ]’Z{ [\/7(a]+ﬂ]+1)b+b2 \/g] ](b +b] 1)+\/§(¢1}-+61;‘-+1)X

2
x b, ﬂﬁ] a](b++b]+._1)] +(a;aj+a}+laj+1)b]+.bj}. (3.58)
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(FRIv)
Entretanto, empregando o teorema de Wick, podemos escrever 7{ Y como

W(FRIV) E(FRIV) ]Z IjI_{IV akac C+ 6w(FRIV)ﬁkﬁ ) + Hirrer + Hyuart, (3.59)

onde H;,.; contém termos irrelevantes do tipo axfi e ‘Hqum contém termos residuais

de interagdes de dois corpos; desprezaremos ambos [70, 73]. Os termos E(FRIV) edw ]((FEIV),

sdo, respectivamente, as correcdes em ordem O(S”) da energia do estado fundamental e
das relagoes de disperséo.

Fazendo a transformada de fourier (Eq. 3.47) da Eq. 3.58, temos

Ry —J tooot 117 /S 72 s t 2
H™ = 5 Zk: Zkl {Zakakbkbk ts [\Ecos(k/z)akbkbk + \/;cos(k/Z)akakbk+
5 712 5 12 0+
+ 4/ = cos(k/2)a, b, by + |5 cos(k/2)a, akbk] , entretanto,
S S

da transformacdo de Bogoliubov (Eq. 3.49), podemos escrever W{FRIV) na forma da Eq.
3.59, tal que

5™ = == Z sinh® O ( cosh® O +sinh” Oy ) Z sinh® O cosh 6 (S+s) cos(k/2)+

NVsS
1 . . 2 2 2 VSS .
sinh 6y cosh 6y cos(k/2)(S sinh” 6; + s cosh” 6y — ————— sinh 6y cosh 6
NS Zk: k k cos(k/ )( k K~ cosk/D) k k)
(3.60)
2
(FRIv) _ 2 2 2 . 1.3
ow Wy, =N Zsmh Gk(cosh Ok +sinh Gk) N\/E;smh Oy cosh O, (5+s) cos(k/2)+
2VsS
- sinh 6 cosh 6 cos(k/2) (S cosh? 6;+s sinh? 6x— —————— sinh O cosh ;).
N\/Ezk“ k k cos(k/2)( k K oos(k/2) k )
(3.61)
Definindo as quantidades
_ 1 12 _ 1 .
I = N Z sinh”“ 0, e I, = N Z cos(k/2) sinh 6y cosh 6y, (3.62)

k k
que no limite termodindmico, com S = 1 e s = 1/2, sdo respectivamente, 0.305 e 0.478,
podemos reescrever as Eq. 3.60 e Eq. 3.61, como

6a)](CFI_UV> = 2 [ cosh? 6 + sin? 6; — sinh 6 cosh 6 © +SS) cos (k/2)] +
’ S
Fz X 2 ) VZSS .
— ——(Ssinh” 6 + s cosh” 8y — —————— sinh 6y cosh 6
\/E( k k cos(k/2) k k)
(Swgilv) = 2I4 [Cosh2 O + sin? Oy — sinh 6 cosh Oy (5 +5) cos (k/Z)] +

sS

Fz 2 . 1.2 V2sS
- — h nh -
(S cosh” O + s si Ok cos(k/2)

sinh 6 cosh 0y ). (3.63)
Ve )
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Desta forma, utilizando a Eq. 3.50 obtemos:

(FRIv) (S + S) n2 Iy 1 2 )
St = 2y sin’(k/2) — 2 (5= - (5-9)¢;
k k
(FRIv) (5 +s) . 5 I 1 2
dwis = iy sin'(k/2) - @{W[(S —sP|+(S-s)p.  (3.64)
k k
A fim de manter o ramo da excitagdo ferromagnética sem gap, podemos escrever
T 1
S0 = 2r1(5(;;§)) sin®(k/2) — \/2_5{ | (S = )7 + 4sSsin*(k/2)| - (S —s)} +
Cl)k S a)k
sin?(k/2) (S+s) ., > 1 (R
+ AL VsST—— = e = 2T o (k/2) - \/T_s[w" —(S-9)|+
2(k/2
- arpVss ) (3.65)
@D
v S+s T 1 _
™ = Zfl(w@m) in*(k/2) - x/s,z_s{w(FRIV) (S =) +4sSsin®(k/2)| + (S —s)} +
k k
sin?(k/2) (S+s) ., I 1 (R
+ 4T VsST——=2 o = 2I4 oD sin®(k/2) — \/T_s[w" +(S-9)|+
sin?(k/2)
+ AT VsS Tt (3.66)
k

Sendo assim, as corregdes dos modos ferromagnético e antiferromagnético sdo, respecti-

vamente,
y S+ ) I
50 Z o1 ( in?(k/2) - wp — (S —s) (3.67)
k,— a);{FRI v S \/E[ ]
S+s) . I
Sw (FRIV) = 2T, ( sin?(k/2) — —2[wi + (S — 5)]. (3.68)
wk (FRIv) VsS [ ]
Portanto, a correcao EgFRIV) sera:
2 k/2
EgFRIV) = _ﬁ] Z Z {sinh4 Ok + \/S/SCOS(LL#[ — 3sinh® 0 cosh 6y — cosh® O sinh O +
kK k
+ sinh 0 cosh Qk] + \/S/SCOS(ALﬂ [ — 3sinh’ O cosh 6 — cosh® Oy sinh 6 +
2
+ sinh 0y cosh Qk]} 2]r2‘/_z oI IgII{cI{Z)’
ou seja,
E;FRIV) _ ﬁ] Z smh4 O, — ‘/ /s +/s/S ) cos(k/2) cosh 6y sinh® Qk]

kK k

- 2JTpVss ) Oszlflﬁ/z) ~2JN|[12 - (y/S/s +\s/S)Tul2| - 2]NT3,
k
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sendo assim, finalmente teremos

EF® = 2]N[T2 + T3 - (V/S/s + /s/S)IT3], (3.69)

que no limite termodinamico € dada por E; RV — ), 022] [70, 73].

——  Modo Antiferromagnético melhorado

Modo Antiferromagnético

——  Modo Ferromagnético melhorado

Modo Ferromagnético

D
\) )]

Energy/J

Figura 33 — Rela¢des de dispersdo dos estados de menores energias. Uma comparagdo
entre a teoria ondas de spin ndo interagente com o calculo melhorado
levando em consideragdo intera¢des entre as ondas de spin.

Até O(S™) podemos escrever o hamiltoniano do sistema como

J{UISWFRE) FRIV n Z ( ~(FRIV)aZ ag + CD(FRIV) ﬁk Bk ) (3.70)
onde
CD]((ITI;IV) (FRIV) ~ Jéw (FRIV>, (3.71)
como =+, e
E(gFRIV) ESE;? EORWY) E(lFRIv). (3.72)
Na Fig. 33 apresentamos os ramos ferromagnético (Eq. 3.67 com ¢ = —) e

antiferromagnético (Eq. 3.68 com ¢ = +) corrigidos, como funcdo de k para (S,s) =
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(1,1/2), a campo nulo, além daqueles obtidos na aproximacgao de ondas de spin livres.
Encontramos que o modo antiferromagnético é corrigido de forma relevante. Entretanto,
a largura de banda dos dois ramos, que sdo exatamente a mesma dentro da teoria
de ondas de spin ndo interagentes, agora sdo distintos, devido as intera¢des. O gap
AZFSSW'FRIV) = ] é substituido por ASSSW'FRIV) = (1 -2Iy)] ~ 1.676], que é muito mais
préoximo do valor exato 1.759] [79]. A energia do estado fundamental E, € refinada:
EURM 4 EERY) ~ _1.437], enquanto que Eggﬁ? + EEJFRIV) + E(lFRIV) ~ —1.459], onde o valor

class 0

exato é —1.454].

3.3.2 Teoria de ondas de spin: vacuo totalmente polarizado

Agora, discutiremos a teoria de ondas de spin do vacuo totalmente polarizado
(FSW-FPv), ilustrado na Fig. 34. Para escrever o hamiltoniano da Eq. 3.42 em varidveis

bosdnicas usamos a transformacdo de Holstein-Primakoff, que neste caso é dada por

S
(XX J 1 L 1 eeoeo
N

Sitio B

Figura 34 — O vacuo classico totalmente polarizado (FPv) da cadeia (S, s).

j —aja; S7 = @9 (1- ) e 57 = 29 (1- )

Vp)
N
Il

©
I

z + + 1/2 b;'rbj 1/2 - 1/2pt b;'rbj 172
= s=blby; 5T =292 (1- =) by s = @)1 (1- =), 373

com os dois magnons baixando a magnetizagdo do sitio em uma unidade.

Entdo, podemos escrever o hamiltoniano na forma

ata; bib;

I 12{ - afa)(s - 81ty) + VB8 (1= S Yot (1= 1) +
ata; b'b; bib; at ain
v at(1= 2 ) (1= =) | VS| (1= 2t (1- L
bth;

a4
) 0= +(S-b?bf)(5—”?+1“f+l)}+

- B Z (S +5s— b}rb]- — a}raj). (3.74)
j

+ b}(l—
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sendo assim,
W(FSW—FPV) _ E(FPV) + W(FPV) + 7_[1(FPV) + O(S—l)

class

onde
E™™) = 2]NsS — B(S +s)N

class

WSFPV) = ]Z { a’ a] + a]+1a]+1) ZSb;bj +

+ VsS

(a]+a]+1)b +(a +a]+l)b] +

J
+ B Z (a;.raj + b;b]')}

]

W{FPV) = ]Z{ \/7(51 +a]+1)b+b2 \/;z]a]x
(bt + bt )+ —(a-+a' o2+ 2 x
i Y- g T RHE T S

X

+2

X

a aj(bj+bj- 1)] + (a aj +a]+1a]+1)b;b]~}.

(3.75)

(3.76)

(3.77)

(3.78)

Aqui consideraremos apenas os magnons sem interacdo (livres), ou seja, diago-

. FP FP
nalizaremos apenas 7{6 Ve desprezaremos 7-(1( v,

Desta forma, fazendo a transformada de Fourier (pardmetro de rede a = 1) dos

operadores bosonicos

aj = \/iﬁ Zk: explik(j — 1/4)]ax

1 L
bj = N Zk: explik(j +1/4)]bx

e usando a transformacdo de Bogoliubov

aZ = CoSs Gkaz —sin Gkﬁ;
b]t = oS Gkﬁ; + sin Gkalt,
obtemos:
(FSW-FPv) _ =(FPv) Z [ (FPv) + (FPv) ]
H Eclass a)k,l Ay ak +w :Bk:B s
k
onde

(FPv) _ (FPv)
“’k,1v =—J(S+s)+B+]w,

(3.79)

(3.80)

(3.81)

(3.82)
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0 1 2 3

Figura 35 — Os dois ramos de ondas de spin, a)I(CFgV) (ferromagnético) e cu,((FIfIV) (ferromag-

nético), em unidades de J, para um sistema de spins alternados com s = 1/2
e S =1, obtidos através da teoria de ondas de spin livres a partir do vacuo
ferromagnético.

Wy ==](S+5)+B—Joi (3.83)

sdo as rela¢oes de dispersdo das excitagdes do vacuo FP. Além disso, a fim de desprezar

termos ndo lineares do tipo, “Z Bk, e complexo conjugado, utilizamos a restri¢cdo

VsS k
cos (£),

tan20y = 25 — cos (3 (3.84)
tal que
1 S-s
2
cos“ Oy = -+ ———
(FPv)
2 2w,
1 S-s
.2
sin“ 0y = - — ——. (3.85)
(FPv)
2 2w,
com
v k
a)](CFP ) = \/(S —s)’+ 4sSc052(§). (3.86)

Na Fig. 35 esbocamos graficamente as relagdes de dispersao dos modos de onda de
spin, ambos carregando um spin AS* = —1, obtidos através da teoria FSW sem campo

magnético a partir do vacuo totalmente polarizado (FPv).
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3.3.3 Termodinamica

Quando ferromagnetos unidimensionais sdo estudados através da teoria FSW
em temperaturas finitas, a magnetizacdo diverge em campo nulo para qualquer valor
de T [106, 119, 120]. Takahashi [68, 69] modificou a teoria impondo uma restri¢do na
magnetizacdo em campo nulo e um potencial quimico efetivo na distribuigao térmica
dos bésons. Essa teoria, chamada de ondas de spin modificada descreve muito bem a
termodindmica em baixa temperatura de ferromagnetos unidimensionais e foi adaptada
a outros sistemas com sucesso, incluindo cadeias ferrimagnéticas [71]. No caso de
terrimagnetos, a introdugao da restricdo de magnetizagado nas distribui¢des bosénicas
com relacdo de dispersao linear fornece uma excelente descrigdo do comportamento
em baixa temperatura. A descri¢do do regime intermedidrio de temperaturas pode ser
melhorada mudando a restri¢do [70, 71, 73, 74].

;a k€ ,BJr Br do Hamiltoniano de ondas de

spin da Eq. 4.13 por 7i,_ e i, respectivamente, onde

Em temperaturas finitas, substituimos «

i = Z n*Pr(n~,n") (3.87)

com Py(n~,n") sendo a probabilidade das ondas de spins, n~ (ferromagnéticas) e n™

(antiferromagnéticas) aparecerem no estado de momento k e satisfazendo
Z Pe(n~,n*) =1 (3.88)
n-n*

para todos os valores de k. Assim, podemos reescrever o Hamiltoniano de ondas de

spin da forma

W:Eg+2(ﬁ,;cbk + i @DF).
k

A conexdo com a termodindmica € realizada através da energia livre F = U — TS, onde a

energia interna e a entropia sdo dadas, respectivamente, por

1
u = _a;z e S=—kp Z Z Pr(n~, n)InPy(n~,n"), (3.89)
ﬁ k n-nt
com Z sendo a fungdo de parti¢do candnica, dada por
Z= ) exp|-pHlkn",n"}]. (3.90)
{k,n=,n*}

Sendo assim, uma vez que
0 "
(9‘3{ ,BEg+ln( Z exp ﬁZ(nka)k+n+ +)])}
kn=n*

= Eg+Z(nka)k +il D)) =

u
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= U=Eg+ y (fyap +7f @), (3.91)
k

podemos escrever a energia livre a campo nulo, usando a entropia S e a expressdo da

Eq. 3.91 para a energia interna, da forma geral

F :Eg+z (i @f + it @ )+kBTZ Z Pe(n~, n*)InPy(n~, n™). (3.92)
k

n-,nt

Vamos agora minimizar a energia livre com respeito a Px(n~, n*) sob a restricao
de Takahashi, em particular, usaremos também a restrigao trivial da Eq. 3.88. A restri¢do
introduzida por Takahashi [68, 125] é que a magnetizacdo a campo nulo é zero. Esta
restricdo funciona muito bem, especialmente para ferromagnetos, servindo para controlar

o nimero de bésons de Holstein-Primakoff. Aplicando a mesma restrigdo neste modelo
=(5*+s5%) =0, (3.93)
obtemos

M

(NS = ala; - Ns+2b*b>—N(5—s)—<Za a]>+<Zb*b>—

j

N(S—s)—an+Z N(S—s)—ZZ =0
logo, podemos escrever a restricdo da forma

> > o =N(S-s). (3.94)
k o=x

Desta maneira, iremos minimizar a energia livre pelo método dos multiplicadores

de Lagrange usando as restri¢cdes, Eq. 3.94 e Eq. 3.88. Entdo, introduziremos N + 1

multiplicadores s e 4 e minimizaremos a quantidade F, dada por

F=F- Zyk Z Py(n~ n+)—yZZan (3.95)

n-,n*

Logo, de (915/8Pkf(n_, n*t) =0, temos:

C WD YR I
onde > .
%:Zk:(ap: o 3;]: ;) +kBTZnZ:‘+ In Py +1],

Z Z [(n‘d)k +n @) + kpT(InPy +1) - yk—y(n—_;ﬁ)] =0,

k n-,n*
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portanto podemos escrever

Py = exp (Bux — D exp | — pn~ (@ — 1) | exp [ - pn* (@f + ). (3.96)
Entretanto, da Eq. 3.88

Z exp (Bux — 1) exp [ — pn~ (&, - y)] exp [ - pnt (@] + y)] =1=

n-nt

= exp (Buk —1) Zexp [ — pn~ (&) - y)] Zexp [ — pnt (@7 + y)] =

= exp (fur—1) X L X L =1,

1-exp [~ (@ —p)| 1-exp|-p(@; +p)]

desta forma
exp (Bur—1) = (1-exp [ - p(@; - p)])(1-exp [ - (@] + w)]),
logo
Pp = (1-exp|-play - w])(1-exp |- Bl +w)])
X exp[—ﬁn‘(cb,:—y)]exp[—ﬁn+(a~);+y)]. (3.97)

Assim, usando as Eq. 3.92 e Eq. 3.97, podemos escrever a energia livre como:

F = E +Z(nkwk+nka)k)+kBTZZPkln 1 exp[ ‘B(cf),:—y)])x

k n-,nt

X

(1—exp[—ﬁ<wk+y)])exp[ B (@ — )] exp | - ﬁn*(ca,:w)]}:
= Eg+ ) (idoy +iif@ )+kBTZZPk —Bla; — ) - B(@F + )] +
k

k n-n*
+ kBTZ Z {(1—exp[—ﬁ(c?),;—lu)])(l—exp[—ﬁ(d);+y)])><
k n-n*
X exp[—,Bn_(d),;—y)]exp[—,Bn+(cf);;+y)]ln[(1—exp[—[S(a?]:—y)])><

X

(1 —exp[—ﬁ(cb;cr + y)])]},

entao
F= Eg+yz (fz,:+ﬁ;g)+kBTZln {(1—exp [ - (@, - y)])(l—exp [ - (@] + y)])}
k k

Portanto, utilizando a Eq. 3.94, podemos escrever a expressao para a energia livre do
sistema como
F=Eg+u(S-s)N—-ksT » > In(1+7)), (3.98)
k o=x
com

o _ 1
g exp [ﬁ(d);j + ay)] -1

onde u é o multiplicador de Lagrange (potencial quimico) devido a condigado 3.94.

(3.99)
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3.3.4 Efeitos do Campo Magnético

A cadeia ferrimagnética de spins mistos (s, S) exibe dois platds na curva de
magnetizagdo em funcdo de B, em T = 0, ver Fig. 30. Estes platos sdo limitados por dois
pontos criticos quanticos (B = B, rrs e B rp), 0s quais repercutem [1, 6, 13, 129] nas

propriedades fisicas do sistema em baixa temperatura [66, 130].

Nesta se¢do vamos discutir a metodologia analitica que utilizamos para obter as
propriedades térmicas de cadeias ferrimagnéticas alternadas de spins (s, S) com um

campo magnético aplicado.
Teoria ISW-FRIv

Como discutido anteriormente, devido a ordem ferrimagnética do estado fun-
damental, hé dois tipos de excita¢des elementares (Fig. 33): magnons ferromagnéticos
(F), que reduzem o spin total do estado fundamental em uma unidade, e magnons
antiferromagnéticos (AF), que aumentam o spin total do estado fundamental em uma
unidade. As rela¢des de dispersdo dos magnons, calculadas através da teoria de ondas

de spins interagentes do vacuo FRI, sdo dadas por Eq. 3.71

2JT1(S + 5) sin?(k/2)
\/(S - 5)2 + 4SSsin2(§)

~(FRIv) _ 2 .k
@y = o](S—s)—aB+]\/(S—s) +4sSs1n2(§) -

%[\/(S —s)? +4sSsin2(§) +0(5- 3)]-

Para longos comprimentos de onda podemos escrever que

1/2
. (FRIY) _ sS 2 ]Fl(s + S) 2
@p, (k=0) = dJ(S=s)-0dB+](S-5)|1+ (s—s)zk ] T a5 s © X
-1/2 _ 1/2
x 14— g2 PULEICED)S § FRMIIECRENE] [
(S —s)2 VsS (S =)
ou seja,
G (R AR _op (3.100)

Sendo assim, a excitagdo de mais baixa energia das particulas pode ser aproximada

x . N P FRI
por uma relacdo de dispersdo ndo relativistica, onde g = %kz

v , v é a curvatura de

banda, e vy = /)/AS;R;V) corresponde a velocidade da onda de spin. A curvatura de

banda e o gap AS;VS'FRIV) sdo dados por
2sS 1“1(5 + S) I'»
= 1- 101
i (S—s>l 255 +\/_sSl 100
e
g r
ABWERM — 15 —s)(1+0) [1+ —Zl . (3.102)
§S,0 \/E
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Note que, para 0 = —, o ramo de excitagdo (a) )) é sem gap (A(FRIV) 0), este é o modo
ferromagnético (F). Enquanto que, para o = + O ramo (a) )y apresenta um gap finito

A = ABVFRY) ogte ¢ 0 modo antiferromagnético (AF), onde

A=2](S-5)

I
1+ \/El . (3.103)
Na presenca de um campo magnético B o modo F adquire um gap Ar(B) = B
Além disso, com o aumento de B, o gap do modo AF decresce linearmente com B,
Apr(B) = A—B.Para B = B;, = A/2 = 0.838] seu gap € igual ao do modo ferromaggético.
EmB=A=B ISFVIV{ IF o gap do modo AF se anula, e 0o modo de excitagdo de mais baixa
energia é o modo AF. Neste regime, uma baixa densidade de magnons é encontrada no
sistema [23, 131] e sua distribui¢do térmica efetiva é mapeada exatamente em uma teoria
de férmions livres ou bésons de ntcleo duro (HCB) [60, 132-135]. Assim, os magnons
ocupardo estados de particulas individuais com k — 0 e com relagdo de dispersao
dada pela Eq. 3.100. No regime de alta dilui¢do, B ~ B Fgé,

aproximado pela teoria HCB uma vez que as intera¢des residuais sdo proporcionais a
(ISW-FRIv)
B=B_rri

o sistema ainda pode ser

Portanto, a densidade e magnons antiferromagnéticos (modo AF) serd dada pela
distribuigdo de Fermi

1
~ (FRIv) __
e = g (3.104)
PP 41
enquanto que para o modo F usamos ﬁ;{FleV) dado pela Eq. 3.99
1
~ (FRIv) _
= R . (3.105)
eﬁ ( k- M ) -1

Sendo assim, iremos calcular, por exemplo, a magnetizacdo do sistema, através
da teoria ISW-FRIv utilizando a expresséo:

= (S=s)+ Z Z Ay, (3.106)

Teoria FSW-FPv

Como mostrado na Fig. 30 o campo magnético alcanga o valor de saturagdo em
B = B, rp o sistema se torna totalmente polarizado (FP) e apresenta excitagdes de baixa
energia ferromagnéticas. Os modos de ondas de spin do estado FP, ambos baixando
o spin total do estado fundamental em uma unidade, foram obtidos partindo de um
estado ordenado distinto, a saber: todos os spins up (Fig. 34). Assim, na presenca de um
campo magnético B > B, rp, a relagdo de dispersdo do modo de mais baixa energia é
dada pela Eq. 3.83, assim

wflo)v) = —J(S+5s)—JV(S — )2 +4sS cos? k/2 + B. (3.107)
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Sendo assim, no limite em que k — 0, temos:

455 1/2
Wiy k> 0) ~ —J(S+s)=](S—s)|1+ G )2(1 K2/4)| +B=
. 455 255 L]
~ =J(5+s)=]J(S~-5) 1+(5_S)2—(5_S)2k +B=

4sS 172

e k* = J(S +5) + B,

X

2]sS l 4sS ]‘”2

_](S—s)[l +(S—S) +(S—s)2

desta forma, podemos escrever

(FPV)(k 50) ~ S(FPV) + B — AFSW-FPY)

A (3.108)

onde &, = Jyk2/2e Algy ™" = 2](S +5), com J = 4s5/(s + S).
FSW-FPY) _ p(FSW-FPv)
s5,0 = Zc¢FP

critico de saturagdo e é um resultado exato. Assim, como no caso anterior, para o campo

__ (FSW-FPv)
B =B c,FP

sistema é exatamente mapeado numa teoria HCB. Além disso, no limite de forte diluigdo,

Este gap se anula no ponto B = Al , que é o valor do campo

critico o sistema sofre uma transicdo de fase quantica e neste ponto o

ou seja, para B ~ B(FSW "™ ha uma baixa densidade de magnons condensados [23, 131],

SW-FRIv)
¢,FRI

descreve a distribui¢do de magnons no sistema nesta regido é a estatistica de Fermi [23],

I .y
assim de maneira s1m11ar ao caso do campo critico B¢ , a estatistica que melhor

ou seja, a densidade de magnons para o modo de mais baixa energia, pode ser escrita

como uma distribui¢do fermidnica:

. 1
n;ff)> = (3.109)
PP 41

enquanto que para o outro modo usamos 7, FPV) dado pela Eq. 3.99

1
(FRIv)
n = : (3.110)
k1 eﬁ( ~ (FPv) #)

Desta forma, iremos calcular a magnetizagdo do sistema através da teoria FSW-FPv

utilizando a expressdo

1 v
m=(S+s) - > . (3.111)

k n=0,1

3.3.5 Magnetizacées locais: teoria FSW-FRIv

A cadeia linear de spins alternados (s, S) é formada por duas subredes: uma
subrede com spins S (subrede A) e outra com spins s (subrede B), onde

S

S

_ _ At
—Sa].a]

= —s+ b;.fb]-. (3.112)

— N =N



Capitulo 3. Teoria de Ondas de Spin em magnetos de Heisenberg 84

Sendo assim, os valores esperados das magnetiza¢des das subredes A e B, sdo
dados, respectivamente, por

(5%

S - <Z”lt”k>
k

(s?) = —s +<Z biby). (3.113)
k

Além disso, através das transformacdes de Bogoliubov, podemos escrever para a subrede
A:

u;:ak = azak cosh? ) + ,Bkﬁz sinh? 6y + off-diagonal terms.

Uma vez que em B = 0 e T = 0 as duas bandas estdo vazias, podemos escrever que

BiBk =0 e alay =0, portanto

S+s 1

Z ) fa—

(§*)=5+1/2 > Ek — (3.114)
k

onde, cul((FRIV) é dada por

wp Y = \/(s —5)2 +4sSsin k/2.
Aqui, usamos também a Eq. 3.51.
Para a subrede B, podemos escrever que
bitbk = aZak sinh? 0 + ﬁkﬁ; cosh? O + off-diagonal terms,

de forma andloga a subrede A, ﬁ; Br=0e azak =0, logo

S+s 1

(FRIv) *
2 = o)

(s?y=—s+1/2+ (3.115)

No limite termodindmico, com S = 1 e s = 1/2, temos que (5*) = 0.695 e
(s*) = —0.195, que sdo resultados razoaveis em relagdo aos valores exatos obtidos através
do DMRG, que foram de 0.792 e —0.292, respectivamente [76, 77].

3.3.6 Magnetizacoes locais: teoria FSW-FPv

Para o caso do vacuo totalmente polarizado (FPv), temos:
— to.
= S—a i

= s5— b]*.bj. (3.116)

S

S

LN N

Desta forma, o valor esperado da magnetizacdo da subrede A é dado por

(8% =8 —( D alar), (3.117)
k
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logo, das transformacdes de Bogoliubov, temos que

o 4 2 to a2 .
aax = a g cos” O + B Pk sin® O + off-diagonal terms.

Neste caso, em B = 0 e T = 0 apenas a banda de mais baixa energia estd ocupada,

assim, ,81 Brx = 1, 0 que nos permite escrever
(§%) = S —sin? 6.

Sendo assim, da Eq. 3.85, temos, portanto

S—3s 1
z e —
() =S5-1/2+ > Ek - (3.118)
k

onde, a)]({FPV) é dada por

@i = /(S —5)2 +45S cos? k/2.

No limite termodindmico, para S = 1 e s = 1/2, temos que (5*) = 0.768. Obtendo
um excelente resultado em relagdo ao valor exato obtido através do DMRG, que foi de
0.792 [76, 77].

De maneira andloga podemos calcular o valor esperado da magnetizacdo da

subrede B. Assim, como

(s*)y =5 — (Z b;bk),
k
e das transformacdes de Bogoliubov
b,tbk = alﬁak sin® Oy + ‘B,t‘B i cos? Oy + termos nao-diagonais.

Adicionalmente, de forma andloga ao que foi feito para a subrede A,em B=0eT =0
apenas a banda de mais baixa energia estd ocupada, ou seja, ﬁz Br = 1. Entdo, com o uso
da Eq. 3.85, podemos escrever

S—s 1
(sy=s-1/2- 2 > 5 (3.119)
k “k0
Portanto, no limite termodindmico, para S = 1 e s = 1/2, temos que (s*) = —0.268. O

valor exato é —0.292 [76, 77].

O que de maneira geral se apresenta melhor que a teoria livre partindo do vacuo
ferrimagnético. Uma vez que, no caso da cadeia com S =1 e s = 1/2, as diferencas dos
resultados obtidos através dos dois métodos em relagdo aos valores exatos obtidos pelo
DMRG sédo de aproximadamente 12% para (S*) e 33% para (s*), a partir do vacuo FRIL
Enquanto que a partir do vacuo FP, essas diferencas sdo de 3% e 8%, respectivamente.
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4 DIAGRAMA DE FASES DA CADEIA FERRIMAGNETICA
DE SPINS MISTOS (1/2,1)

Neste capitulo, vamos aplicar a teoria de ondas de spin interagentes (ISW) usando
um vécuo ferrimagnético (ISW-FRIv) para B # O e T # 0, com a teoria modificada das
ondas de spin (restricdo de Takahashi), e a teoria das ondas de spin livres partindo
de um vacuo totalmente polarizado (FWS-FPv), também para B # 0 e T # 0, para
ferrimagnetos de Heisenberg alternados, como por exemplo, a cadeia linear de spins
mistos [136] e compararemos aos resultados obtidos com o Monte Carlo quantico (QMC).
Esbogaremos todo o diagrama de fases T vs. B do sistema em baixas temperaturas, com
as linhas de crossover em T finito que delimitam os regimes de platd e o regime do
Liquido de Luttinger (LL), além do crossover que separa uma regido onde as excitagdes
sdo predominantemente do estado classico ferrimagnético da regido onde as excitagdes
sdo predominantemente provenientes do estado classico totalmente polarizado.

4.1 CURVAS DE MAGNETIZACAO E SUSCEPTIBILIDADE:
QuC

Na Fig. 36, mostramos resultados do QMC para m(B) da cadeia (1/2,1) no
regime de baixas temperaturas. Em T = 0, m(B) apresenta dois platds de magnetizacao:
o platd ferrimagnético (FRI) em mrr; = (S — s) e o platd totalmente polarizado (FP)
em mrp = (s + S). Em particular, em T = 0, m = mpgs para B = 0, com um modo
de Goldstone sem gap, induzido pela quebra espontadnea da invaridncia de rotagdo
do modelo. H4 transi¢des de fases quanticas nos pontos finais dos platds: B = B rri
e B = B, rp, respectivamente, que tém os valores B. rr; = 1.76] e B.,rp = 3.00] para
a cadeia (1/2,1). Nos campos criticos, dos campos magnéticos B < B, rrr (quando
B — B¢ rr1), ou dos campos magnéticos (quando B > B, rp), hd uma transi¢do de uma
fase de platd com gap a fase do Liquido de Luttinger (LL) sem gap. Na fase LL, as
excita¢Oes tém uma relacdo de dispersdo, w ~ g, e apresentam correlagdes criticas de
spin do tipo lei de poténcia. Exatamente nos pontos criticos, as excitagdes tém uma
relacdo de dispersdo cléssica (w ~ ¢%) e no limite de alta dilui¢do pode ser representado
pelo modelo de bésons de niicleo duro (HCB) ou modelo de férmions sem spin. Entdo,
a magnetizagdo e a susceptibilidade,

m ~ |B — B¢|
X = dm/dB ~1/4/|B - B, 4.1)
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tém comportamento do tipo raiz quadrada e divergente, respectivamente (ver Eq. 4.1),
quando B — B..

1.5 - | -
Temperature, T(J/k;)
— 0.02
— 0.04

— 0.08
— (.10

I ¢S

0.5

f

|
I
Magnetization, m :

LL, | LL,
Susceptibility :
Y(=0m/dB) | 4 —>
|

0 1 1.76 3
Magnetic field, B(J)

Figura 36 — Platds de magnetizagdo, fase de liquido de Luttinger e crossovers: resultados
obtidos 0 método de Monte Carlo quéantico. Magnetizagao por célula m e a
susceptibilidade xy = dm/dB como fungdo do campo magnético B para uma
cadeia de spins mistos (s =1/2, S = 1) com N = 256 células unitarias com
seus valores de temperatura T indicados. Os pontos criticos quanticos dos
platos ferrimagnético (FRI) e totalmente polarizado (FP) sdo B.,rr; = 1.76] e
B¢ rp = 3], respectivamente. A presenca dos platos FRI e FD, e a regido do
liquido de Luttinger (LL) é uma caracteristica comum para todos os valores
seS,comS >s.Quando T — 0, y — co nos valores criticos de B; para
T 2 0, méximos locais no grafico de y marca o crossover do regime LL para
o regime critico quantico. Os minimos locais no gréfico de x (linha tracejada)
entre B. rrr e B rp separa a regido LL em duas partes: uma com excitagdes
do estado FRI, LL;; e outra com excitacées do estado FP, LL,.

Para T finito, mas T — 0, a magnetizagdo é nula para B = 0 visto que o sistema é

unidimensional. As excitagdes magnéticas com gap sdo termicamente ativadas e a largura
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dos platds é reduzida com o aumento da temperatura. A curva da susceptibilidade
mostra maximos locais com amplitudes diferentes nos campos magnéticos de valores
B = B¢ rr1 € B = B.,rp, marcando o crossover entre o regime LL onde as excitagdes tem
um comportamento linear w ~ ¢, ver Sec. 2.4, e o regime critico quantico no qual w ~ g>.
N6s podemos definir o minimo local na curva x, em B = B;, que marca um crossover
entre a regido onde as excitagdes sdo predominantemente do estado FRI, denotado por
LL; na Fig. 36, e onde as excitagdes sdo predominantemente do estado FP, denotado
por LL, na Fig. 36. Em particular, para B ~ B;, a curva de magnetizacdo tem seu valor e
comportamento mais robusto a medida que a temperatura aumenta, mostrando que a

fase LL é mais robusta para B = B,;.

4.2 TEORIA ISW-FRIv

A teoria de ondas de spin de Holstein-Primakoff é desenvolvida do estado
fundamental cléssico (FRIv) mostrado na Fig. 31, que tem energia E_ (FRIV) —2JNsS —
B(S — s)N. Os operadores bosonicos a; (a;.r) e b (b;.r), associados aos sitios A e B,
respectivamente, tem as seguintes relacdes com os operadores de spin (transformacao
de Holstein-Primakoff):

st = x/zs(1—F) a],andS]Z.:S—aja]-; (4.2)
er

st = b*‘/_( )/2 s2=bth;—s 4.3)

j 2s g '

Escrevemos o hamiltoniano (Eq. 3.42) em termos desses operadores bosonicos,
expandindo até a ordem quadrética, fazendo a transformada de Fourier e fazendo a

seguinte tranformacdo de Bogoliubov [76, 77]:

ar = ay cosh O — 5; sinh 6,
by = Bx cosh Oy — az; sinh 6, (4.4)
VsS k
tanh 26y = 25 s cos (§>, (4.5)

onde k é o vetor de onda da rede, o Hamiltoniano de ondas de spins nédo interagentes é

dado por (para célculos detalhados ver Sec. 3.3)

FRIv) + FRI
G{ESWFRY) _ |y Z ( _V)aka +a)( V)ﬁkﬁ ] (4.6)

Os mégnons ferromagnéticos e antiferromagnéticos sao

0"V = g](S~5) — 0B+ Jw! ", (47)
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como = +,e

(FRIv) _ 32 ok
w, = \/(S s)” + 4sSsin (2), 4.8)
enquanto a energia do estado fundamental é
ERY) - ]Z (0™ = (S +5)]. (4.9)
k
3 ) T T T A
a -
a - Fermion 1 A%E;%;Rl ) . b)
= Band '
Q :
=2 1 @ .
) o) ;
: boon | 5 :
= oson | @ : Ponto critico
S Baﬂd LIJ V ~ .
= 1r . guantico
Y/ ! 4
g LA =-1 :
w (T— 0) =0 for the Boson Band .
O 1 . 1 . 1 ] AF
O 1 2 3 (ISW-FRIv : ISW-FRIv >
k Berrr = AFrr B

Figura 37 — Relagdes de dispersdo corrigidas através do método de onda de spin intera-
gente (ISW) a partir do vacuo ferrimagnético (FRIv) - energia dos modos
dispersivos em funcdo do campo magnético. a) Relagdes de dispersao para
a cadeia (s =1/2,S = 1) com B = 0. H4 magnons ferromagnéticos e anti-

ferromagnéticos, que carregam spin AS* = —1 e AS* = 1, respectivamente.
Os valores dos campos criticos sdo BEIIS:YQ;'FRIV) =1.68] e BEI?I/,V'FRIV) =2.74].

b) Devido ao termo de Zeeman (—BS*) o gap do modo antiferromagnético
(AF) diminui linearmente, uma vez que para este modo AS* = +1, enquanto
que o gap do modo ferromagnético aumenta linearmente, pois para este
modo AS? = —1. H4 um cruzamento dos modos de onda de spin (indicado

por uma linha tracejada). O gap do modo AF se torna nulo no ponto critico
(ISW-FRIv)

quantico B ¢p,

(FRIv)
k,—

terromagnética, sem gap para o valor B = 0; enquanto o modo w

carrega um spin AS* = -1, tendo onda de spin de natureza

(FRIv)
k,+
spin AS* = +1, tendo uma onda de spin de natureza antiferromagnética e um gap de

A =2](S—s)em B = 0.Paraacadeia (s =1/2,S = 1) [76,77], por exemplo, A = 1, apesar
do valor exato ser 1.76]; enquanto (S*) = 0.695 e (s*) = —0.195em T = 0 (para calculos
detalhados ver Sec. 3.3.5), com os valores exatos [76, 77]: (5%) = 0.792 and (s*) = —0.292.

O modo w

carrega um

As relagdes de dispersdo podem ser melhoradas se interagdes entre os magnons

sdo consideradas. As relag¢des de dispersdo corrigidas [70], mostradas na Fig. 37(a), sdo
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(para calculos detalhados ver Sec. 3.3.1):

a~)](<1iIU{IV) (FRIV) — Jow (FRIV), (4.10)
onde (S +5) r
(FRIv) _ +S) . o 2 (FRIv) _
Oy = 21~y sin’(k/2) —\@[wk +0(S-59)],
k
com
1 .
r, = N ; sinh? 6, and (4.11)
1 .
I, = N Zk: cos(k/2) sinh 6 cosh 6. (4.12)
Até a ordem O(S?), o Hamiltoniano é dado por
HOIWVFRN = B4 3 (@8 M alar + o BEBK), (4.13)
k
onde
E(FRIV) E(FRIV) + E (FRIv) + E(FRIV) ( 4.1 4)
8 class '
com
EF® = 2]N[1% + T3 - (/S/s ++/s/S)IT]. (4.15)

Em T = 0, a magnetizagdo como uma fungdo de B, mostrada na Fig. 36 para a
cadeia (s = 1/2, S = 1), pode ser entendida a partir desses magnons ferromagnéticos
(AS* = —1) e antiferromagnéticos (AS* = 1). Para B = 0, as duas bandas estdo vazias e a
magnetizacdo é a ferrimagnética. Na Fig. 37(b) mostramos que aumentando o valor do
campo magnético, a banda ferromagnética adquire um gap que aumenta linearmente
com B, enquanto que o gap do modo antiferromagnético decresce linearmente com B.

Note, em particular, que o modo ferromagnético é vazio para qualquer valor de B. Em
(ISW-FRIV) /r, _ A (ISW-FRIv)

B =B rri /2 = Apgp

de menor energia, e em B = B

BUSW-FRIY) ¢

/2, 0 modo k = 0 da banda antiferromagnética é o estado

ISW-FRIV) _ 5 (ISW-FRIY)

¢ FRI FRI , 0 gap deste modo é nulo. O valor de

¢,FRI
v ~ (FRIy 1
B ) = @it =2(S - s) (1 - —\/Erz) J. (4.16)
: . _ _ _ (ISW-FRIv) _
Em particular, para a cadeia (s =1/2,S = 1), comI'y = 0.305 e I'; = 0.478, BC PRI

1.68], que é muito mais préximo do valor exato (1.76]).

(ISW-FRIv) .
Apry

ferromagnéticos como bésons de ntcleo duro (HCB) [40] ou férmions sem spin. A

A magnetizacdo para B > é obtida considerando os magnons anti-

magnetizacdo aumenta com B quando a banda antiferromagnética é preenchida e satura

quando o nivel de Fermi alcanca o limite da banda, em k = 7t. O campo de saturagao é

v S
BSIS:Y»V -FRIv) _ Cf)glil ) — 2(5 - \/;"2) ], (4.17)
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B (ISW-FRIv)
c,FP

muito melhor do que o resultado de 2] obtido através da onda de spin livre.

que para a cadeia (s =1/2,5=1) é = 2.74, distante do valor exato 3], mas

4.2.1 Termodinamica

Para T > 0, os modos ferromagnético e antiferromagnético sdo ocupados con-
e A . . FRI R FRI .
forme as distribui¢oes de Bose-Einstein (n}( - V)) e Fermi-Dirac (n,(( N V)), respectivamente,

como indicado na Fig. 37(a). A magnetizacdo, por exemplo, é dado por

_ 1 (FRIv) _(FRIv)
m(T,B) = (S ~s) + Zk:(”k,+ —nY). (4.18)

Notamos, no entanto, que com T > 0 e B = 0, a banda ferromagnética serd termicamente
ativada e m — —oo quando T aumenta. Esse problema surge também em uma cadeia
unidimensional ferromagnética e foi superado por Takahashi [68, 125], no regime
de baixas temperaturas, através da introdugdo de um potencial quimico efetivo y na
distribuicdo bosodnica e uma restricio m(B = 0,T) = 0. Uma estratégia similar foi
aplicada a sistemas unidimensionais ferrimagnéticos [71] e bons resultados foram
obtidos no regime de baixa temperatura. O regime intermedidrio de temperatura, onde
o minimo na curva da susceptibilidade versus T em ferrimagnetos [43] é observado,

pode ser mais precisamente descrito se outros vinculos sdo considerados [70, 73, 74].

Aqui, para B = 0, usamos a restri¢ao
m(T,B =0)=0, (4.19)

uma vez que estamos interessados no regime de baixo T, com (para célculos detalhados
ver Sec. 3.3.3)

(FRI) 1

My - - _ (FRIv) ’ (4.20)
eﬁ[“’k,— —-pl _

(FRIy) 1

et = — (421)
PP 41

Na Fig. 38, apresentamos m (T, B = 0) para os valores de T indicados. Como discutido,
m — —oo em u = ( e os valores de i para os quais a restrigdo m (T, B = 0) = 0 é satisfeita,
decresce monotonicamente com T, neste regime de baixa temperatura. Um valor de u
finito implica em um gap efetivo para a banda ferromagnética, com uma ativagdo térmica
exponencial de seus magnons. Em particular, note que u(T — 0) = 0, como esperado.
Para calcular as fung¢ées termodindmicas para B # 0, consideramos as Eq. 4.20e Eq.4.21 e
usamos os mesmos valores de u encontrados no caso B = 0: u(B,T) = u(B =0,T), para
qualquer valor de B. A magnetizagdo como uma fungdo de B para T # 0, mostrada na Fig.

36, pode ser qualitativamente compreendida desta teoria. Para B = 0, a magnetizagdo é
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Figura 38 — Para calcular as fungdes termodinamicas, os magnons antiferromagnéticos
(ferromagnéticos) ocupam suas respectivas bandas seguindo as fung¢des
de distribuic¢do fermidnica (bosonica). Um potencial quimico efetivo u é
introduzido nas distribui¢des bosonicas a fim de prevenir a condensagao
das particulas no modo k = 0 para B =0e T — 0. Para cada valor de T, nés
usamos um valor de u tal que m = 0 para B = 0. A figura inserida mostra
que u(T =0) - 0 quando T — 0. Neste limite, ambas bandas estdo vazias e
m = (S —s) = 1/2, a magnetizagdo do estado FRI.

m = 0 devido ao vinculo de Takahashi. Quando B aumenta, na regido 0 < B < B, rri/2,
o gap para o modo ferromagnético aumenta, mas sua banda é termicamente ativada
e a magnetizacdo decresce do valor m = S — s. Este efeito pode também ser visto da
Fig. 38. Se movermos o termo de Zeeman +B da relagdo de dispersdo ferromagnética
. s ~ (FRIv) ~ (FRIv)
ao potencial quimico, @, =" — @, _

magnetizacdo é o valor mostrado na Fig. 38 para y menor que o de B = 0 e m = 0. Da Fig.

—Be-u — —(u—B),na Eq. 421, o valor da

38, vemos que aumentando B (diminuindo u) de B = 0 [de u(B =0, T)], a magnetizacdo

sobe exponencialmente ao valor do estado ferrimagnético. Para B = B EFSIZVI FPY) 12, abanda

de menor energia é a banda fermidnica antiferromagnética (magnons AS* = +1). Esta

B(ESW, FPv)

banda ¢ termicamente ativada para [B_ /r;

/2] < B < B¢ rrr e a magnetizagdo é maior
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que S — s. A magnetizagdo aumenta através do preenchimento desta banda, de acordo
com a distribuicdo de Fermi, até o valor de saturagdo m = s + S, que é exponencialmente

atingido.

4.3 TEORIA FSW-FPv

Mostramos que essa teoria fornece uma boa descri¢do da fisica em baixas
temperaturas e é quantitativamente muito melhor do que a descricdo da teoria de
ondas de spin livres a partir do vacuo ferrimagnético. O campo critico de saturagdo

tem um valor exato, enquanto que o campo critico no fim do platd ferrimagnético é

(FSW, FPv) _
B ¢,FRI =2].

A transformacgdo de Holstein-Primakoff neste caso é

+ a-]*:aj 1/2 z t
b b;

com os dois bésons baixando a magnetizacdo do sitio em uma unidade. Até ordem
quadratica nesses operadores bosonicos, o hamiltoniano do sistema pode ser escrito

como
(FSW-FPv) _ o (FPv) _ (+ , )
H = E..+] slajaj+aj ajn

j

25b*b +VsS

(a] + a]+1)b + (a] + a]ﬂ)b]]

B (alaj+ b]*.b,-)}, (4.24)
j

com ESZ;’; =2JNsS — B(S + s)N. Fazendo a transformada de Fourier dos operadores

+

bosonicos e usando a transformagdo de Bogoliubov

a;g = O‘Z cos O — ﬁ{ sin Oy; (4.25)

blt ,Bz cos O + ocz sin Oy, (4.26)

combinada com

VsS  k
tan20y = ZS — cos (E)' (4.27)

logo, o hamiltoniano na Eq. 4.24 é escrito como

class

FHESWFPY) — V) Z (FPV oz ap + va)ﬁkﬁk] (4.28)
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onde as relacdes de dispersao [80] a)gzv) sao

(FPv)  _ 1 2 k
we,) = (D) \/(5—5) +4SSC0$2(E)
—(S+s)+B, (4.29)

comn =0oul.

a) | AS? = -1 Boson b)

Band

W (T— 0) = -1 for the Boson Band

Ponto critico
guantico

Fermion |
Band

Energia

B(fSW-FPv) >B
c¢,FFP

Figura 39 — Relacdo de dispersdo obtida da onda de spin livre a partir do vacuo totalmente
polarizado - energia dos modos dispersivos em fungdo do campo magnético.
(a) Resultados do método de ondas de spin livres (FSW) para as energias
dos magnons relativos ao vacuo totalmente polarizado (FPv) para a cadeia
(s =1/2,S =1)em T # 0 e B = 0. Neste caso, ambos os ramos sdo
ferromagnéticos (F) com os magnons carregando um spin de AS* = —1.b) A
energia dos modos F diminui a medida que o campo magnético decresce,
uma vez que o termo de Zeeman (—BS*) aumentam linearmente com B para

estes modos. O ponto critico quantico B(FSW ™ ¢ indicado.

Para discutir a curva de magnetizacdo em T = 0 obtida dos modos de onda

(

de spin acima, mostramos na Fig. 39(a) as relagbes de dispersdo w, para a cadeia

(s=1/2,S=1)eB = B(FSW Frv) = 2J(s + S) = 3], bem como na Fig. 39(b) mostramos o

comportamento da energia dos modos dispersivos em fun¢do do campo magnético. Em

(ESW, FPv)
B = Bc FpP

polarizada. Decrescendo B, a banda 1 = 0 é preenchida de acordo com a estatistica

= B, rp, ambas as bandas estdo vazias, e a magnetizagdo é a totalmente

de Fermi-Dirac e a magnetizagéo decresce O campo critico no ponto final do plato

BFSW,FPv) _
0 ¢,FRI

a cadeia (s = 1/2, S = 1). Neste valor de B, a banda 1 = 0 esta totalmente preenchida e
m = (s +S) -1, obtendo 1/2 para a cadeia (s =1/2,S = 1). Ha um gap de 2(S — s) ] entre
asbandas 7 = 0en =1, em k = 7; consequentemente, a banda bosonica 1 = 1 iniciard a

ser preenchidaem B = B (FI‘_?IVQVI FPY) _2(5—5)], e a teoria ndo reproduziria qualitativamente

ferrimagnético é obtido fazendo wt™ =0, que implica = 25],igual a 2] para
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Figura 40 — Para calcular as fung¢ées termodinamicas, a banda mais baixa (alta) é preen-
chida seguindo a funcdo de distribuigdo fermionica (bosonica) para prevenir
a condensacdo dos magnons no modo k = mpara B =0e T — 0. Os campos

criticos sdo BE,FSI@FPV) = 2.00] e BéPFSIZV ) = 3,00]. O potencial quimico
p é escolhido tal que m = 0 para B = 0. A figura inserida mostra que
pu(T — 0) - -1 quando T — 0. Neste limite, somente a banda de mais baixa
energia é ocupada, implicando que m — (S —s) = 1/2 para a magnetizagdo
ferrimagnética, quandoT — 0e B — 0.

a curva de magnetizacdo quando T — 0. Este problema é superado considerando a
teoria em temperaturas finitas, com o vinculo de Takahashi e um potencial quimico

efetivo. Para temperatura finita T, a magnetizacdo é dada por

1 (FPv) (FPv)
m(T,B):(S+s)—ﬁzkl[nk,0 +n7], (4.30)
onde
1
(FPv) _
e = — (4.31)
eP0 " 41
1
(EPv)  _
n = e . (4.32)

eﬁ[wkrl ['l] _ 1
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O vinculo, que é aplicadoem B =0, é

m(T,B = 0) = 0. (4.33)

1 = 7
b) 7 )
/

T T T T T T
1+ . I |
Tk /D=0 Subrede A| / / /
M — — —Subrede B |,/ / / _
0,5H 7 / /
. 1 = //7 ) / //
A = [ ]
0 5 L 0 I I/ ! / Il ,/n I
’ E< o5/ 1 /15 /2 /25
I // / /

—
B() I

a)

m/mS

[l
nunn
~
[\

oW —
~
[\

~

" 1
0 2

N

Figura 41 — Magnetizagdes locais ((S*)/S = ma e (s*)/s = mp) para B # 0. a) Magneti-
zagdo de cadeias de spins mistos (1/2, S) como fungdo do campo magnético
em T = 0 para quatro valores diferentes de S (spin da subrede A). b) Magne-
tizagdes locais em funcdo da magnetizacdo do sistema para varios valores
deSemT =0.

Na Fig. 40, apresentamos a magnetizagdo como fun¢do do potencial quimico
efetivo para os valores de temperatura indicados. Notamos que m — —oco quando
a temperatura aumenta, de maneira similar a teoria de onda de spin com o vacuo
ferrimagnético. No entanto, neste caso 1 — —1 quando T' — 0, como mostrado na figura
inserida em Fig. 40. Consequentemente, um potencial quimico efetivo u = —1 associado
a banda bosonica 11 = 1 deve ser considerado na teoria em T = 0. Com este potencial

quimico, a banda n = 1 permanece vazia em T = 0 para qualquer valor de B.

As fungoes termodindmicas sdo calculadas usando a Eq. 4.32, com u(T, B) =
p(T, B = 0). Para T finito, a banda fermi6nica 1 = 0 estd completamente preenchida e a
ocupacdo da banda n = 1 é tal que m = 0. Considerando o regime de baixa temperatura,

quando B aumenta, a energia das duas bandas sobe, baixando a ocupacéo total da
(FPv)
k1o
aumenta. A magnetizagdo atinge exponencialmente o valor no plato ferrimagnético,
(FPv
k1

estd completamente preenchida. Para [ngzfzvzvi P01 < B < Bf,Flflvzv} V) com [nglfg FPv) 0]

relacionado ao ponto B = B, rri/2 na Fig. 36, a ocupacdo da banda 1 = 0 decresce
(FPv)

banda 17 = 1 uma vez que w p aumenta linearmente com B para qualquer k, e m

m =S —s,uma vez que n ) >0 para qualquer k quando B aumenta e abanda =0

docasoT = 0: n = 1 para qualquer k, e a magnetizagdo é maior que S —s. A

k,0
magnetizacdo aumenta com B e atinge exponencialmente o valor totalmente polarizado
em B > BEFEIZV’ FPY) ima vez que os magnons na banda 1 = 0 sdo termicamente excitados.

Na Fig. 41, expomos nossos resultados para as magnetizagoes locais ((S*)/S = ma
e (s*)/s = mp) em T = 0 para alguns valores de S, mantendo o valor do spin s fixo em
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s = 1/2, variando o campo magnético. Com o campo magnético aplicado, podemos

escrever que, no limite termodindmico, teremos, para a magnetizacdo da suberede A

1 (% dk S—s (" dk ng
AN = — 4.34
(5% =5 2f_kF T ch 2 T (4.34)

onde kr = m[(S + 5) — m], m sendo a magnetizacdo do sistema e n; a densidade de
particulas (nx = 1 em [~kF, kr]). O que pode ser feito de maneira andloga para a subrede
B (ver Sec. 3.3.6).

4.4 COMPARACAO ENTRE O METODO QMC E AS DUAS
APROXIMACOES SWT

Na Fig. 42, apresentamos as curvas da magnetizacdo e da susceptibilidade
X = dm/dB como uma fungdo de B das teorias ISW-FRIv e FSW-FPv juntamente com
dados do QMC, em T = 0.02]. Uma vez que a aproximacdo ISW-FRIv fornece um
resultado melhor para B, rrj, esta teoria é melhor na vizinhanga deste campo critico.
Por outro lado, a aproximacdo FSW-FPv é melhor na vizinhanca de B, rp. Além disso, as
amplitudes dos dois picos em x(B), que marca o crossover para o regime LL, tém valores
menores que os dados pelo QMC. A diferenca entres as amplitudes das aproximacgdes
de ondas de spin e dados do QMC esta relacionada as limita¢des das teorias de ondas
de spin. Apesar disso, a descricio de ambas SWT sdo qualitativamente excelentes e

quantitativamente razodveis no regime de baixa temperatura.

Agora, vamos obter o diagrama de fases T vs B no regime de baixas temperaturas
usando a teoria FSW-FPv. Estudamos as linhas de crossover entre os regimes LL e os
regimes criticos quanticos, como também as linhas de crossover entre os regimes de
plato e os regimes criticos quanticos. Utilizamos a aproximac¢do FSW-FPv pois possui
essencialmente a mesma precisdo da teoria ISW-FRIv se considerarmos o intervalo de B
de 0 ao campo de saturagdo; além disso, o ponto critico B, rp é exato na teoria FWS-FPv.

4.5 REGIME LIQUIDO DE LUTTINGER

Na regido do regime do liquido de Luttinger (fase LL), a relacdo de dispersdo
pode ser aproximada por +vr|k — kr| (ver Sec. 2.4), onde vr é a velocidade de Fermi.

Além disso, neste regime a magnetizagao tem a forma [23]

n Jdur

_ —0) _ 't 9% 2 3
m=m(T =0) 6012: 5B (kgT)* + O(T?). (4.35)

Em nosso caso, a velocidade de Fermi ao longo dabanda n=0¢é vr = [8&)%” [ Ok lk=k,
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— FRIv, ISW
Ir — FPv, FSW

0.5

0 176 3
B(J)

Figura 42 — Comparacao entre o método do Monte Carlo quantico (QMC), N = 256 célu-
las unitérias, e as duas aproximagdes de onda de spin para a magnetizacao
por célula m e a susceptibilidade yx: a cadeia (s = 1/2, S = 1) na temperatura
T = 0.02(J/kg). Resultados para a teoria de ondas de spin interagentes
a partir do vacuo ferrimagnético (ISW-FRIv) e a teoria de ondas de spin
livres a partir do vacuo totalmente polarizado (FSW-FPv) se compara bem
com o QMC para B < B rrr € B 2 B,rp. O méximo em y relacionado ao
campo magnético B rrr (B rp) € melhor localizado, em comparacdo ao
QMC, através da aproximagdao ISW-FRIv (FSW-FPv).

com kr calculado de a)fgv)lkzkp =0.

Na Fig. 43(a), apresentamos vr como uma fung¢do de B para a cadeia (1/2,1).

Préximo aos campos criticos, |[dvp/dB| é grande e vr é pequeno. Para um valor fixo

(FSW, FPv)
B R Bc,FRI

decaimento do valor em T = 0 quando T aumenta. Além disso, para B <

, como mostrado na Fig. 43(b), a magnetizacdo apresenta um rdpido

(FSW, FPv)
BC,F P 4

como mostrado na Fig. 43(c), m aumenta do valor 7(0). Em ambos o0s casos, a curvatura
de m(T — 0) aumenta quando B se aproxima dos campos criticos. A temperatura de
crossover T(B) do regime LL em um B fixo é definida como o ponto em que m(T)
sai do comportamento quadratico na Eq. 4.35. Entdo, é necessario T(B) ser minimo
(B 2 BEPEIZVI FPv)y e maximo (B < BEF%V FPv)y da curva m(T) [23]. Em particular, quando
B — B¢, alinha de crossover separa o regime LL e o regime critico quéntico para o qual

as excitagdes tém uma relagdo de dispersdo quadratica. Neste caso, pode ser derivada
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Figura 43 — Resultados da aproximagdo de ondas de spin com o vacuo totalmente
polarizado (FSW-FPv). (a) Velocidade de Fermi vr como uma fungdo do
campo magnético B e [(b), (c) e (d)] curvas de magnetizacdo m(T). (a)

dvr/dB — +00 e vp — 0 para B — B(FIEIZFPV) = 2.00], enquanto dvr/dB —

—oo e vr — 0 quando B — B(FSW v = 3.00J. Como mostrado na figura
inserida em (a), para B = B; = 2 366 J, dvr/dB = 0 e a susceptibilidade x(B)

tem um minimo neste valor de B. (b) m (T) para os valores indicados de B na

vizinhanca do ponto critico B(FFSIZVI FPY) () m(T) para os valores indicados de

B na vizinhanga do ponto critico m(T) para B = B;. As curvas

m(T) até ordem O(T?), Eq. (4.35), sdo mostradas como linhas tracejadas em
(b) e (c) para os valores correspondentes de B, setas indicam pontos extremos
locais em m(T), que sdo usados como critério para identificar o regime LL.
A figura inserida em (d) mostra que o minimo em m(T) estd associado com
o minimo local em x(B), que é encontrado entre os dois pontos criticos.
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uma reta kgT(B) = a|B — B.| de um modelo independente, com a = 0.76238 [23], para
mais detalhes ver Sec. 2.4. Na figura inserida na Fig. 43(a), mostramos que o minimo na
curva x(B) = dm/dB é encontrado em B = B;, o valor de B em que |dvr/dB| = 0. Este
valor de B marca um crossover do regime onde as excita¢des sdo predominantemente
do estado FRI para o regime onde as excita¢des sdo predominantemente do estado FP.
Em B = B;, o vetor de onda de Fermi esta no ponto de inflexdo da curva de dispersdo

(dza)l((FgV) /dk?* = 0), uma vez que

(4.36)

FPv
Jup _ dzwgc,o ) dkp
dB | dk2 dB |’

k=kr

e kr aumenta monotonicamente com B entre os campos criticos. Se o valor de k no ponto
de inflexdo é k;, podemos calcular B; da equagao a)l(fpo") = (. Para a cadeia (1/2, 1), por

exemplo, B; = 2.366] e é indicado na Fig. 43(a).

Em B = B;, dur/dB = 0 e o termo quadrético na Eq. 4.35 é nulo. Entdo a regido
LL que é mais estdvel em T é encontrado para B ~ B;. Uma vez que as temperaturas de
crossover proximas aos campos criticos T(B) — 0, a linha T(B) tem um domo com perfil
assimétrico, que é uma consequéncia da curva vr, mostrada na Fig. 43(a) para o caso
da cadeia (1/2, 1), o que também é observado em outros magnetos quanticos [4]. Além
disso, um minimo na curva m(T) é observado para B = B; devido a ordem O(T®) na Eq.
4.35, como mostrado na Fig. 43(d). Entretanto, neste caso, esse extremo esté associado

com o minimo na curva x(B), em B = B;, como mostrado na figura inserida em Fig. 43.

Na Fig. 44, mostramos as curvas m(T) para a cadeia (1/2,1) calculadas através
do QMC para discutir qualitativamente o acordo entres esses resultados quase exatos e
as conclusodes da teoria SWT-FPv. Nas Figs. 44(a) e 44(b), mostramos o minimo (mé&ximo)
na curva m(T) para B 2 B¢ rr; = 1.76] (B < Bc,rp = 3]). Na Fig. 44(c), calculamos m (T)
para um valor de B na vizinhan¢a do minimo na curva x(B), B = B;. Usando os dados
na Fig. 36, ele é localizado em B; = (2.27 +0.07) ], e é indicado como uma linha tracejada
naquela figura. Além disso, como mostrado na Fig. 44(c), a curva m(T — 0) é achatada,
como na Fig. 43(d), para B = 2.25]. O minimo na curva m(T) aparece em T =~ 0.1].
Como pode ser observado na curva da susceptibilidade em T = 0.1] da Fig. 36, ele

também é associado com um minimo local na curva x(B), em B ~ B;.

Na Fig. 44(d), comparamos a posi¢do dos extremos locais nas curvas de m(T') dos
métodos QMC e SWT-FPv. Os valores de B no minimo de m(T) foram transladados por
B¢ rrI — BEFFSI‘QVI FPv) +0.24 J. As linhas para os maximos em m(T) de ambos os métodos
estdo em excelente acordo uma vez que FSW-FPv é quase exata perto de B, rp para
T — 0 devido a baixa densidade de magnons excitados neste regime de temperatura.
Por outro lado, os minimos de ambos 0os métodos ndao tém um bom acordo, uma vez

que a teoria FSW-FPv ndo se comporta quantitativamente bem perto de B, rrj, exceto
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Figura 44 — Magnetizagdo por célula m(T) com B fixo: calculando as linhas de crossover

que delimitam o regime do liquido de Luttinger. Resultados do Monte
Carlo quantico (QMC) para curvas de magnetizacdo m(T) e as linhas de
crossover para um sistema com N = 128. (a) m(T) para valores de B na
vizinhanga do campo critico B. rr; = 1.76]. (b) m(T) para valores de B na
vizinhanga do campo critico B.,rp = 3.00]. (c) m(T) para um valor de B tal
que dx/dB = 0em T = 0 e no interior da fase LL, linha tracejada na Fig. 36.
(d) Extremos locais das curvas m(T') obtidos do QMC e da onda de spin livre
a partir do vacuo totalmente polarizado (FSW-FPv). No caso do minimo
local da teoria FSW-FPv, deslocamos arbitrariamente a curva, fazendo B
por B¢ rr1 — BEFEE\]I FPv) o 0.24], a fim de ter o ponto critico coincidindo com
o valor exato. O valor exato das linhas retas do crossover quando T — 0,
ampliada na figura para uma melhor visualizagdo: a|B — B, rri| e a|B — B¢ rpl,
com a = 0.76238, também siao mostradas. As barras de erro sdo definidas
como metade do passo da temperatura (AT = 0.008) usada para calcular
m(T).

para T — 0, que é dominado pelo ponto critico.

Determinamos as linhas de crossover entre o regime LL e os regimes de plato

através dos dados de calor especifico, C(B). Na Fig. 45 apresentamos resultados de

FSW-FPv para C(B) no regime de baixas temperaturas. Na fase LL, em T = 0, o calor

especifico

C ~Tquando T — 0, e C/T é aproximadamente constante no regime

LL, como mostrado na Fig. 45. Para este regime, o alcance de B é o mais robusto na
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Figura 45 — Calor especifico obtido através da teoria de ondas de spin a partir do estado
totalmente polarizado (FSW-FPv) para T — 0. No regime do liquido de
Luttinger (LL), C ~ T quando T — 0, e C/T é aproximadamente constante
para B = B; = 2.366]. A figura inserida mostra este comportamento linear
de C em B = B;. O crossover das fases isolantes (regides de platd) em T = 0
para o regime critico quantico sem gap é indicado por setas nos maximos
locais.

vizinhanga de B = B;, mostrado na figura inserida em Fig. 45 o comportamento linear

(ESW, EPv) (ESW, EPv)
¢,FRI ouB 2 B rp

exponencialmente ativadas e o crossover para o regime critico quantico é marcado por

de C como uma funcdo de T. Para B < B , as excitacdes sdo
um maximo local em C(B). Os pontos dessas linhas de crossover, Tplats(B) ~ |B — Bc|,
estdo indicadas por setas na Fig. 45. O regime critico quantico é confinado por essas
linhas de crossover e aquelas do regime LL, que surgem como um segundo maximo

local préximo a BEPE%FPV) e BEFSII;V’ PY) na Fig. 45.
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4.6 DIAGRAMA DE FASES

Na Fig. 46, resumimos nossos resultados em um diagrama de fases T — B e
mostramos dados do calor especifico C/T como fungdo de B e T. Nas regides dos platd

FRI e FP, as excitagdes possuem gap, assim (C/T) — 0 quando T — 0. Os gaps se anulam

(FSW, FPv) _ (FSW, FPv)
B, rri =2]eB rp

aparecem nos valores de C/T para um valor de T fixo. Esses méximos locais indicam o

nos campos criticos quanticos (QC) = 3], e maximos locais

crossover entre os regimes de plato e o regime QC, e entre o regime QC e o regime LL.
Quando T — 0, a linha de crossover entre os regimes de plato e QC (linha P-QC) é uma

reta kgT(B) = |B — B.|, para B, = BEFEIV{VI’FPV) e B, = BEFFSI@J’ Fpv). enquanto que uma reta

a|B — B¢|, com uma constante a = 0.76238 (para célculos mais detalhados ver Sec. 2.4),

marca o crossover entre os regimes LL e QC (linhas LL-QC). Além disso, a linha LL-QC
(FSW, FPv) [B = B(FSW, FPv)

¢,FRI - “¢,FpP

locais (méaximos locais) nas curvas m(T): m(T)pin [M(T)max]- As linhas LL-QC também

que contém o ponto critico B = B ] foi calculada dos minimos

foram calculadas dos maximos locais na curva da susceptibilidade x(B) em T fixo:
Xmax(B).
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Figura 46 — Diagrama de fases T — B da cadeia (s = 1/2, S = 1) através da teoria de

ondas de spin SWT-FPv. Os pontos criticos quanticos BEWE) —5.00] e

¢,FRI
BEFS;V' FPv) = 3.00] delimitam as regides de platos FRI e FP, respectivamente.

Aumentando a temperatura, a largura do platd diminui e as linhas kgT =

|B — BEFZ_?;V}FPV)I e kgT = |B - BEFZ_?I‘;V’ FPY)| limitam as regides de plato para

B < B, [plato ferrimagnético (FRI)] e B > B, [plato totalmente polarizado

(FP)]. O regime LL tem linhas de crossover dadas por a|B — B (FSW, Fbv) |eal|B-

¢,FRI
B(PSWFPV) _ 7 2 B B . d. d 1 Z.
¢ FP |, com a = 0.76238, para B — B, como indicado pelos maximos

locais da susceptibilidade x(B) = ‘?9—’”, X (B)max. Entre esses maximos locais,
ha um minimo local [x (B)nix] separando a regido sob a influéncia do ponto

FSW, FP oA o FSW, FP
B ") da com influéncia do campo critico B i

critico ¢ FRI ¢ FP
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5 CONCLUSOES

No trabalho, calculamos as propriedades criticas de cadeias ferrimagnéticas
alternadas (s, S) na presenca de um campo magnético através de duas teorias de ondas
de spin. Determinamos a melhor descrigdo para as excita¢des de mais baixa energia
comparando os resultados obtidos das aproximacdes de onda de spin com dados do
método de Monte Carlo quantico. Essas cadeias ferrimagnéticas apresentam dois platos
de magnetizagdo (m): o plato ferrimagnético (FRI), para o qual m = S — s, e o plato
totalmente polarizado (FP), em m = s + S. A primeira teoria de onda de spin é uma onda
de spin interagente (ISW) com o vacuo FRI cldssico. ISW-FRIv. A segunda metodologia é
uma teoria de ondas de spins livres (FSW) calculados do estado FP, FSW-FPv. Em ambos
os casos, duas bandas sdo obtidas. Para calcular as propriedades de temperatura finita
do sistema, uma das bandas é considerada como uma banda bos6nica, com um potencial
quimico efetivo a fim de prevenir a condensagdo dos bésons em B = 0, enquanto a
outra é considerada como uma banda de bésons de ntcleo duro, com um distribuigao
térmica fermidnica. Préximo ao fim do plato FRI, a teoria ISW-FRIv é uma melhor opgéo,
enquanto a teoria FSW-FPv é exata para T — 0 préximo ao fim do platé FP. Uma vez
que estamos interessados na descrigdo de todo o diagrama de fase T vs. B do sistema,
nods aprofundamos o estudo na teoria FSW-FPv, calculando as linhas de crossover em T

tinito que delimitam os regimes de platd e o regime do Liquido de Luttinger (LL).

O regime do liquido de Luttinger pode ser dividido em duas regides, separadas
pelo minimo local na curva da susceptibilidade em fun¢do do campo magnético com
uma temperatura fixa, xin(B). O valor do campo magnético em que este minimo ocorre
em T =0, B;, estd no ponto de inflexdo da banda e muda pouco com T. A linha m(T)uin
como fungdo de B encontra a linha x i, (B) para B = B;. Finalmente, o regime LL possui
um domo com perfil assimétrico que estd associado com o perfil da velocidade de Fermi

como fung¢do de B na banda relevante, como é observado em outros magnetos quénticos
[4].

A perspectiva é concluir a investigacdo com célculos mais detalhados para
temperatura nula e comparar com resultados de grupo de renormaliza¢do da matriz
densidade. Bem como aplicar o método analitico proposto em outros magnetos quanticos,
e.g., sistemas escada, cadeias de spins s alternados com um spin s suspenso e ligado a

um spin S (cadeia de spins alternados ss5).
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