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RESUMO

A compreensao dos fenémenos de transporte de ondas de magnetizagao em
meios com impurezas é fundamental para o desenvolvimento da spintronica, uma tec-
nologia analoga a eletronica, que explora o grau de liberdade do spin dos elétrons.
Estudamos o espalhamento de magnons ferro e antiferromagnéticos unidimensionais
por um defeito de ligagao. Consideramos um defeito com acoplamento de troca
J1, anisotropia transversal A e interagdo Dzyaloshinskii-Moriya D. O defeito de
ligacao conecta duas cadeias de spins laterais com primeiros vizinhos com acopla-
mento de troca isotropico de Heisenberg J. O defeito de ligacao é responsavel por
um acoplamento de Heisenberg anisotropico e uma interacao antissimétrica do tipo
Dzyaloshinskii-Moriya. Dentro de uma abordagem semiclassica, a teoria do espalha-
mento estacionario é usada para calcular os espectros de transmissao de excitacoes
de mégnons em funcao dos parametros de acoplamento no defeito de ligagao. Com-
paramos as propriedades espectrais de magnons ferro e antiferromagnéticos. Uma
banda plana de transmissao transparente ocorre para uma superposicao particular
de valores dos acoplamentos de defeitos anisotropicos e antissimétricos. Além disso,
revelamos um modo transparente de magnons ferromagnéticos em uma regiao do es-
paco de parametros de acoplamento do defeito que esta ausente no caso de magnons

antiferromagnéticos.

Palavras-chaves: Spintronica; Magnons; Espalhamento estacionario; Es-

pectro de transmissao.
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ABSTRACT

Understanding the phenomena of magnetization wave transport in media with im-
purities is fundamental for the development of spintronics, a technology analogous
to electronics, which exploits the degree of freedom of electron spin. We studied
the scattering of one-dimensional iron and antiferromagnetic magnons by a bonding
defect. We consider a defect with J; exchange coupling, A transverse anisotropy,
and Dzyaloshinskii-Moriya D interaction. The bonding defect connects two chains
of lateral spins with first neighbors with Heisenberg isotropic exchange coupling
J. The bonding defect is responsible for an anisotropic Heisenberg coupling and
an antisymmetric Dzyaloshinskii-Moriya-type interaction. Within a semiclassical
approach, the theory of stationary scattering is used to calculate the transmission
spectra of magnon excitations as a function of the coupling parameters in the bon-
ding defect. We compared the spectral properties of iron and antiferromagnetic
magnons. A transparent transmission flat band occurs for a particular superposi-
tion of values of the anisotropic and antisymmetric defect couplings. In addition,
we reveal a transparent mode of ferromagnetic magnons in a region of the defect

coupling parameter space that is absent in the case of antiferromagnetic magnons.

Keywords: Spintronics; Magnons; Stationary scattering; Transmission spec-

trum.
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Capitulo 1

Introducao

O magnetismo ¢ uma propriedade fundamental da matéria que desperta inte-
resses tanto por sua compreensao, quanto por suas possiveis aplicagoes industriais.
Um dos temas mais relevantes dentro dessa area é o estudo das ondas de spin em
sistemas magnéticos de baixa dimensionalidade, devido ao seu grande potencial para
aplicagoes tecnologicas avangadas e controle de propriedades quanticas. Nesta dis-
sertacao, serao tratadas algumas das propriedades do magnetismo, que sao impor-
tantes para o avanco de tecnologias como os circuitos magnoénicos, interferometria
magnonica, conversores spin-onda/fotonica e sensores magnonicos. Estudaremos
a propagacao e espalhamento das ondas de spin em cadeias unidimensionais ferro
e antiferromagnéticas com defeito de acoplamento, abordando temas como mag-
netizagao, tipos de ordenamentos magnéticos, ondas de spin, magnons e possiveis

aplicagoes no campo da computagao quantica.

Oscilagoes coletivas em um sistema de spins sao denominadas por ondas de

spin. A explicacao para este fendmeno é que a perturbacao se propaga pelo sistema

18
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na forma de uma onda. A quantizacao das ondas de spin em um sistema de spins
acoplados é definida pela literatura como magnon. Os magnons precisam apenas de
uma condi¢ao para surgirem e esta condicao é que spins de sitios diferentes interajam.
Os méagnons aparecem em varios tipos de materiais, dentre eles, os ferromagnéticos

e antiferromagnéticos que sao o foco deste trabalho [10][11, 12].

Os magnons sao considerados quasiparticulas que surgem da interagao entre
spins vizinhos através da interacao de troca. Esta é fundamentada a partir do prin-
cipio de exclusao de Pauli. Um ferromagneto no estado fundamental tem todos os
seus spins orientados na mesma direcao, isto é, paralelamente. Pequenas oscilacoes
nos spins podem ser descritas pelo comportamento de um oscilador harmonico, pois
perturbagoes sutis provocam ligeiros desvios do alinhamento em relagao ao estado
fundamental. Estes desvios fazem os spins oscilarem em torno de sua posi¢ao inicial

que sdo também posigoes de equilibrio [13]. Veja a figura 1.1 a seguir :
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Figura 1.1: Em (a) ¢ mostrado o estado fundamental de um ferromagneto simples,
onde os spins estao uniformemente separados por uma distancia a e orientados na
mesma dire¢ao. Em (b) um spin esta invertido, configurando uma possivel excitagao.
Em (c) é ilustrado uma onda de spin na configura¢do de spins em linha. Sucessivos
spins em movimento de precessao em fase por um angulo constante. Por fim, em
(d) os spins sao observados de cima, possibilitando a observagao do comprimento de
onda. observa-se que a onda de spin é desenhada a partir das extremidades superi-
ores dos vetores de spin, que estao em fase com uma diferenca angular constante ao
longo da configuracdo. Figura adaptada a partir de [1].

Os diferentes modos de precessao dos spins de uma cadeia em um campo
magnético externo afetam a energia do sistema. No modo uniforme, o movimento
de precessao dos spins acontece em fase, logo é sincronizado sem diferenca de dngulo
de rotagao, mantendo a menor energia de excitagao. Neste modo, as ondas de spin
tém como caracteristica o comprimento de onda infinito que nao contribui de maneira
adicional a frequéncia de precessao. Ja a frequéncia ou taxa de precessao depende
apenas do campo externo. Outro modo muito importante é o modo coletivo. Neste,
o movimento de precessao dos spins acontece fora de fase, onde a fase varia no
espaco. Outra maneira de entender o modo coletivo é pensar que os spins estao em
fase com uma diferenga angular constante e gradual entre todos os spins ao longo

da configuragao, passando a ideia de que cada spin possui um pequeno avanco ou
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atraso no movimento de precessao em relagao ao seu anterior. Uma fase completa
é determinada pela diferenca angular de 27 entre o primeiro e o dltimo spin, onde
todos os spins contribuem de maneira continua para a formagao da onda (ver a
Fig.1.1d). O modo coletivo tem comprimento de onda finito e possui maior energia
em comparacao ao modo uniforme, pois no modo coletivo a energia de interacao de
troca contribui. A contribuicao da energia de troca aumenta quando o comprimento
de onda diminui e isso favorece o aumento da energia total da excitacdo. A medida
em que o comprimento de onda diminui, os spins ficam em estados mais préoximos.
Estes tém orientacoes com diferencas de fase. Sabemos que a interagao de troca
tentard alinhar estes spins. Logo, a interagao de troca tende a aumentar a energia

do sistemall, 11, 14, 15, 16].

Os mégnons mediam a interagao entre os spins vizinhos e isso define a relagao
de dispersao. Esta é responsavel por descrever como as ondas de spin se propagam
no material. A frequéncia natural do sistema w (frequéncia do modo normal), assim
como a relacao de dispersao, dependem do vetor de onda k, que define tanto a forma
quanto o comprimento de onda da oscilagao do sistema. O vetor de onda k é escrito
como a razao entre uma fase completa 27 pelo comprimento da onda de spin A, que
representa a distancia entre os spins que completam um ciclo completo de fase, logo
k= 27” Assim, k define o niimero de oscilagoes que a onda de spin executa em uma

determinada distancia [13, 1, 11].

O controle das propriedades magnéticas de materiais avangados esté no centro
de novas tecnologias promissoras, destinadas a suprir a crescente demanda por ar-

mazenamento e por processamento de dados mais eficientes. De fato, o magnetismo
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moderno reside em pelo menos dois campos de pesquisa emergentes, com propostas
semelhantes para lidar com essa busca. A spintronica [17, 18] combina as proprieda-
des da carga e do spin do elétron para criar dispositivos capazes de controlar a ordem
magnética usando correntes polarizadas por spin. O processo para criacao dessas
correntes envolve a detecgao e manipulagao dos spins dos elétrons, estes podem ser
polarizados a partir da interacao com materiais ferromagnéticos, campos elétricos
ou consequéncia do acoplamento spin-orbita. Essas interacoes tornam possivel o
alinhamento dos spins em uma orientacao preferencial, gerando as correntes polari-
zadas por spin. Por outro lado, a Magnoénica [19, 20] explora o controle e propagacao
de magnons, a quase-particula de ondas de spin, com um proposito semelhante. O
segundo caso examina fenémenos ondulatérios [21] na dispersdao dos méagnons ao
longo do material, como a transmissao eficiente em nanoestruturas artificialmente
projetadas [22, 23]. A comunidade cientifica tem testemunhado um crescente inte-
resse de pesquisa nas ultimas décadas no controle do processo de espalhamento de
ondas de spin ao longo de materiais dado o enorme potencial de aplicacoes em novos
dispositivos |22, 24|, metamateriais [25, 26] e computagao baseada em ondas de spin

[27, 28].

Configuragoes distintas foram empregadas para investigar propostas de dis-
positivos para controlar a dispersdo de ondas de spin de forma eficaz [29, 20]. Os
cristais magnonicos [19, 30|, por exemplo, sdo materiais magnéticos artificialmente
estruturados, nos quais as propriedades dos magnons sao controladas por uma va-
riacao periddica nas propriedades magnéticas, como a saturacao magnética ou a
interagao de troca [23, 24, 31, 26]. Eles sdo anélogos aos cristais fotonicos em 6p-

tica, onde a estrutura periddica leva & formacao de intervalos de banda e ao controle
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da propagacao da onda. Existem propostas para explorar cristais magnonicos como
sensores [32] e processamento de dados [33]|. Por exemplo, o diodo de onda de spin
[34, 35] é crucial no controle da diregdo de propagagao da onda de spin e fornece
a estrutura basica para implementar circuitos magnonicos [36, 37|, processamento
de sinais [2, 38, 39| e dispositivos nao reciprocos. Os dispositivos nao reciprocos
possuem propriedades de propagacao das ondas de spin que dependem da direcao
de deslocamento das mesmas. Logo, uma onda de spin que se propaga em uma
determinada dire¢ao pode possuir amplitude, frequéncia ou fase diferente daquelas
que viajam na direcao contraria. A nao reciprocidade esta associada a quebra de si-
metria e também a introdugao de anisotropias estruturais ou magnéticas no material

[25, 40, 41].

Estruturas magnéticas periddicas e defeitos locais induzem efeitos interes-
santes na transmissao e na localizacao de ondas de spin. Por exemplo, nos cristais
magnonicos a propagacao das ondas de spin s6 ocorrem em faixas de frequéncia es-
pecificas, chamadas de bandas permitidas. As faixas de frequéncia as quais nao sao
possiveis a propagacao das ondas de spin sao conhecidas por intervalos de bandas
proibidas. Ao introduzir defeitos como alteracoes na periodicidade ou na composi-
¢ao do material, podem ser produzidas regides onde as ondas de spin ficam confina-
das, dando origem aos modos localizados. Os modos localizados podem ocorrer em
frequéncias que antes no material sem defeito seriam proibidas. Os defeitos podem
atuar como armadilhas para as ondas de spin, de forma que é possivel concentra-
las nestas determinadas regioes, permitindo o controle das ondas de spin, que é

fundamental para o desenvolvimento de dispositivos magnénicos |2, 3|.
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Nos trabalhos |2, 3] sdo analisadas as propagagoes das ondas de spin através
estruturas periodicas formadas a partir da juncao de véarias camadas magnéticas.
Em [2] as camadas possuem a mesma espessura, porém apresentam magnetizagoes
diferentes. Ja em [3], as camadas iniciais a e b possuem espessuras e valores de
anisotropia magnéticas diferentes, que se repetem periodicamente. Nos dois casos,
origina-se um material estruturado de maneira que afeta o comportamento das ondas
de spin, devido as periodicidades dos mesmos. Ao inserir uma camada magnética
com dimensoes e valor de anisotropia magnética distinta, ela ocasiona a ruptura da
simetria estrutural do material e isso permite que as ondas de spin que antes ficavam
em regioes ou zonas nao permitidas sejam localizadas na camada com espessura
diferente e produz modos aprisionados ou localizados dentro dos intervalos de banda
magnonicas, conhecidos como bandas de parada (do inglés "stopbands"). As bandas
de parada sao intervalos de frequéncia em estruturas peridédicas. A camada com
espessura diferente atua como um defeito, que confina as ondas de spin em uma
determinada frequéncia dentro da banda de parada, provocando o surgimento de
modos localizados. Estes trabalhos estudam a dispersao, a reflexao e a transmissao
das ondas de spin em diferentes configuragoes de simetria e defeitos. Por fim, sao
feitas analogias entre as estruturas magnéticas estudadas com cristais fotonicos,
sugerindo ser possivel entendé-los como cristais magnonicos unidimensionais. A

seguir, veja as figuras 1.2 e 1.3 que ilustram as estruturas dos materiais estudados.
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Spin wave

4R

Figura 1.2: Estrutura do problema estudado no trabalho [2|, mostrando a pro-
pagacao da onda de spin através da estrutura com miiltiplas camadas periddicas
uniformes e ferromagnéticas.

A figura 1.3 a seguir, mostra a inser¢ao de uma camada magnética com
espessura e valor de anisotropia magnética distinta em relacao as camadas periddicas
do material. Essa camada adicional pode atuar como um defeito, capaz de confinar
as ondas de spin em uma certa frequéncia dentro da banda de parada, possibilitando

o surgimento de modos localizados.
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Figura 1.3: (a) Estrutura do problema estudado no trabalho [3], mostrando as dife-
rentes espessuras entre as camadas a e b do filme fino de um cristal magnonico finito
e unidimensional que repetem-se periodicamente. A camada d adicionada possui
espessura maior e pode ser entendida como um defeito. Além da espessura dife-
rente entre as camadas, temos também valores distintos de anisotropia associados.
Na Figura (b) podemos observar que as camadas apresentam valores distintos de
anisotropia B,, B ¢ 4 ao longo do eixo de anisotropia 3(z). E considerado que as
anisotropias, o campo magnético interno e a direcao de magnetizacao estéatica sao
todos perpendiculares as camadas do cristal magnoénico.

Os efeitos de um campo magnético nao homogéneo em filmes ferromagnéticos
modificam a amplitude e a fase da onda de spin transmitida. O campo localizado
em uma heterogeneidade age como uma barreira. Assim, a propagacao da onda de
spin pode ser controlada ajustando a magnitude do campo magnético [42, 43|. Além
disso, foi investigada a influéncia de defeitos de rede em cristais magnoénicos bidi-
mensionais, baseados em uma rede hexagonal de antiponto NiggFes [44]. A relagao
entre a topologia e a densidade dos defeitos demonstrou impactar a ressonancia fer-

romagnética das ondas de spin. Os defeitos de linha também estao presentes nos
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cristais magnonicos bidimensionais devido a localizacao da onda de spin ao longo
dessas linhas, uma caracteristica com aplicacao potencial em guias de onda na faixa

de frequéncias de micro-ondas [44, 45].

Estudos recentes sobre filmes ferromagnéticos finos, exploram diferentes ma-
neiras de induzir defeitos locais por meio de interagoes anisotropicas, incluindo ani-
sotropia magnética controlada por tensao, uma técnica promissora para materiais
magnonicos em nanoescala [4]. O trabalho em questdo estuda a reflexdo e a trans-
missao das ondas de spin quando sao criadas fronteiras internas no material, essas
fronteiras sao produzidas por regioes com variagoes de anisotropia ou campo mag-
nético de polarizacao. O estudo considera tanto a amplitude das ondas de spin,
quanto as mudancas de polarizacao das mesmas quando elas incidem e atravessam a
fronteira de anisotropia. Foram observados resultados interessantes como: ao consi-
derar a polarizacao ocorreu aumento do coeficiente de reflexao da amplitude da onda
de spin; tanto as ondas transmitidas quanto as refletidas sofrem mudanca de fase,
com o aparecimento de uma fase adicional A¢ # 0, 7; criagao de ondas adicionais
que tem decaimento rapido nas proximidades da fronteira anisotrépica; mesmo com
mudancas significativas na polarizagao da onda transmitida, uma onda de spin pode
ultrapassar a fronteira finita de anisotropia sem sofrer reflexao, para isso é necessario
que uma condigao de ressonancia especifica seja atendida. Segue a ilustragao dos
sistemas estudados que levam em consideragao as fronteiras internas no material,

produzidas por variacoes de anisotropia ou campo magnético de polarizacao:
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Figura 1.4: (a) ilustra uma onda de spin (SW) se propagando em um guia de
onda ferromagnético (FM) com uma fronteira anisotropica interna. A fronteira
separa o guia de onda em duas regioes, essas regioes possuem diferentes propriedades
magnéticas, o que origina diferentes relagoes de dispersao e polarizacao para as ondas
de spin. A onda de spin ao atingir a fronteira, pode ser parcialmente transmitida
e parcialmente refletida. Na Figura (b) temos um caso similar, porém o guia de
onda possui duas fronteiras internas que delimitam uma regiao com comprimento
finito L, que possui parametros magnéticos distintos. A onda de spin incidente tem
o mesmo comportamento descrito na figura anterior, porém a parte transmitida da
onda atinge a segunda fronteira, podendo novamente ser parcialmente transmitida
e parcialmente refletida novamente, resultando em um maior conjunto de ondas de
spins no material. Figura adaptada de [4].

De fato, defeitos de superficie na forma de rugosidade induzem heterogeneida-
des anisotropicas nas superficies do filme magnético fino. Esses defeitos superficiais
se acoplam & dindmica da onda de spin e afetam diretamente os mecanismos de
transmissao e reflexdo dos magnons [46]. Trabalhos anteriores que investigam os
efeitos das impurezas em sistemas magnéticos e de elétrons de baixa dimensao sao
dignos de mencao, uma vez que as impurezas quanticas produzem fenémenos fas-
cinantes de muitos corpos quando incorporadas a um ambiente hospedeiro [47, 48|.
Por exemplo, as impurezas demonstraram afetar a condutividade térmica de dielé-
tricos ferromagnéticos 2D [49]. A influéncia das impurezas no espectro de ondas de
spin de imas 2D antiferromagnéticos e nao colineares também foi abordada [47, 50].
Trabalhos recentes investigaram o efeito das impurezas no emaranhamento de siste-
mas quanticos de muitos corpos [51, 52|, como a localizagdo do emaranhamento na

cadeia XY spin—1/2, induzida por um tnico defeito representado por um campo de
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fixagao [53] e a criticidade quantica no modelo tipico de boson de spin de impureza
quéantica acoplado a um banho [54|. A transmissao de ondas de spin ao longo da
cadeia de Heisenberg 1D com segmentos de impurezas aleatérias também foi inves-
tigada ha varios anos [55], destacando a possibilidade de transmissao de ondas de

spin ressonantes sem reflexao.

Neste trabalho, investigamos o processo estacionério de espalhamento de on-
das de spin em um sistema composto por duas cadeias de spin de Heisenberg isotro-
picas semi-infinitas interconectadas por um defeito de ligacao com interacao X X Z
anisotropica e uma contribui¢ao antissimétrica de Dzyaloshinskii-Moriya. Ambos os
casos de magnons ferro e antiferromagnéticos serao considerados. Dentro de uma
abordagem semiclassica, determinaremos o coeficiente de transmissao dos méagnons
de entrada e exploraremos a influéncia das caracteristicas de acoplamento de defei-
tos, contrastando as principais caracteristicas do espalhamento de mégnons ferro e
antiferromagnéticos. Em particular, mostraremos que o defeito de ligacao pode se

tornar transparente sob combinagoes especificas dos parametros fisicos do defeito.

No proximo capitulo, discutiremos acerca do momento magnético e do spin
do elétron. Os principais tipos de momentos magnéticos sao o orbital e o de spin,
e sao originados a partir de propriedades diferentes. Um é relacionado ao momento
angular do elétron devido ao movimento orbital e o outro se relaciona com o spin do
elétron, que é uma propriedade intrinseca da particula. Em seguida falaremos sobre
o spin do elétron, através do experimento de Stern-Gerlach, abordaremos brevemente
o contexto historico do desenvolvimento da Mecanica Quéantica e falaremos sobre os

principais operadores e propriedades quanticas utilizados nesta pesquisa.
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Capitulo 2

Momento Magnético e Spin do

Elétron

2.1 Momento Magnético

O principal objeto de estudo no magnetismo é o momento magnético. Este
pode ser definido como uma propriedade das particulas de gerar campo magnético e
indicar a sua magnitude e direcao. Outra importante caracteristica é a capacidade
de interagir com um campo magnético externo. O surgimento do momento de dipolo
magnético ocorre a partir de variadas fontes, as principais sao os movimentos orbitais

dos elétrons em volta nicleo atomico e o spin [11][5].

Os principais tipos de momentos magnéticos sao o orbital e o de spin. O
momento magnético orbital ocorre devido ao movimento orbital dos elétrons em
torno do ntucleo atomico. O elétron é uma particula que possui carga elétrica e

realiza movimento orbital. Logo, este movimento origina uma corrente elétrica que
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é associada a um um campo magnético. Desta maneira, ocorre a formagao do

momento magnético orbital [56] [11]

O momento magnético de spin esta relacionado ao spin que é uma propriedade
intrinseca da particula. Este tipo de momento magnético nao esté associado ao
movimento do elétron em torno do nicleo atémico. Este pode ser interpretado de
forma simples como a precessao do vetor de spin em torno de um eixo definido pelo
campo magnético externo. Contudo, vale lembrar que os movimentos do spin nao

correspondem simplesmente a rotagoes cléassicas [56] [11].

No eletromagnetismo classico, o momento magnético esta relacionado com
correntes elétricas e é a base do entendimento acerca dos materiais magnéticos. O
momento magnético é um vetor e, portanto, é capaz de nos dizer a magnitude e ori-
entacao do dipolo magnético. Fazendo uma combinagao entre o eletromagnetismo
classico e a mecanica quantica podemos analisar o movimento circular do elétron e
encontrar o momento magnético que esta ligado ao momento magnético orbital do
elétron. Este tem relacao com os niimeros quanticos orbital e magnético, respecti-

vamente [ e m [5].

O momento magnético orbital pode ser descrito classicamente através do
eletromagnetismo, e de maneira mais rigorosa e abrangente pela mecanica quantica.
Consideremos o elétron com carga —e e massa m orbitando o nicleo atémico, com
uma orbita de Bohr circular de raio r e com velocidade em moédulo v. A partir desta
consideracao, ¢ possivel encontrar a relacao entre o momento magnético orbital

e 0 momento angular L. A figura 2.1 a seguir, ilustra o sistema descrito.
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Figura 2.1: Elétron movendo-se em uma orbita de Bohr. Fonte da figura [5].

A figura 2.1 ilustra um elétron em uma orbita de Bohr, sendo f; o momento de
dipolo magnético orbital e L o momento angular orbital deste elétron. O movimento
da carga da origem ao campo magnético indicado pelas linhas curvadas. No centro
da figura encontramos o dipolo magnético ficticio, com seus polos Norte e Sul, que

seria capaz de gerar um campo magnético idéntico longe da espira.

O elétron gera um momento de dipolo magnético orbital j;; devido ao seu
movimento em torno do ntucleo. Esse fendmeno esté associado ao fato do elétron
ser uma particula carregada. A criacdo de uma corrente ocorre devido ao movi-
mento orbital da particula carregada em torno do niicleo. De acordo com a teoria
eletromagnética, uma espira de corrente gera uma campo magnético e este campo
se observado de uma longa distancia da espira é o mesmo que o campo magnético
produzido por um dipolo magnético localizado no centro da espira e com orientagao

perpendicular ao plano orbital, ou seja, a area do plano da corrente [56][5].

Em seguida, associamos o momento de dipolo magnético a uma espira. Isto
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¢é possivel pois o campo magnético gerado pela espira depende do produto entre
a seccao reta de sua area e a corrente, quando consideramos pontos distantes da
espira [57]. A espira possui se¢ao de area reta A e corrente . Esta associagao ¢ feita
por conveniéncia de acordo com o eletromagnetismo e chegamos entao a seguinte

expressao para o modulo de fi:

Sendo o médulo da corrente definido por

(2.2)

S ®

Sabemos que a corrente é definida como a quantidade de carga que flui em
um ponto por unidade de tempo. Onde e é a carga elétrica de um elétron e 7 é o
periodo de tempo para que o elétron percorra a orbita completa. Podemos entao

reescrever a equacao 2.2 da seguinte maneira:

i=— (2.3)

o

O periodo 7 foi substituido pela relagao entre a velocidade linear v da parti-

cula em sua trajetoéria circular e o perimetro da oérbita 27r

T=—" (2.4)
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Substituindo a equacao 2.3 da corrente i e a drea A = 7r? na equacao 2.1 do

modulo do momento de dipolo magnético orbital, obtemos

e 4

= g, (2.5)
simplificando
evr
== (2.6)

Podemos encontrar a relagao entre o momento de dipolo magnético orbital 1
e o momento angular orbital L. O momento de dipolo magnético ficticio no centro da
area da espira aponta na dire¢ao perpendicular ao plano orbital e ao mesmo tempo
¢ antiparalelo ao momento angular. A grandeza j; nos diz qual é a intensidade do
dipolo magnético que depende da caga e da velocidade do elétron, assim como do
raio orbital. A razao pela qual o momento de dipolo magnético é antiparalelo ao
momento angular orbital é o sinal da carga do elétron. Caso estivéssemos analisando
um sistema onde uma carga positiva estivesse em movimento, 1; e L apontariam na

mesma dire¢ao.

O movimento circular do elétron o faz possuir momento angular orbital L. O
elétron é uma particula que possui massa e este movimento da massa m em torno

do niicleo é o responsével. Podemos calcular L da seguinte maneira:

N
I
=l
X
=y

(2.7)

Sendo 70 vetor posigao do elétron em relagao ao ntcleo e p = mv é o momento
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linear do elétron, dado pelo produto entre a massa m e a velocidade v. Como 7 e ¥

sao perpendiculares entre si no movimento orbital, o médulo de L sera:

L =mro. (2.8)

Fazendo a razao entre os modulos de 1; e de L,

B2 _° (2.9)

ji=—TL. (2.10)

Vamos multiplicar a expressao acima por %, sendo h = %, a constante de
Planck reduzida. Sabemos que o Magneton de Bohr ¢é escrito como pug = %, logo a

expressao vetorial de fi; pode ser reescrita em termos de ppg

;@:%fi (2.11)

resta apenas adicionar o fator giro-magnético g

=BT (2.12)

Este fator é responsavel por ajustar a relacao entre o momento de dipolo
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magnético e o momento angular, dependendo se estamos considerando o momento
angular orbital ou o momento angular de spin. Quando o momento angular for

puramente orbital g &~ 1 e quando for puramente momento angular de spin g ~ 2
18]

Podemos escrever também a componente Z do momento de dipolo magnético
orbital y;_, para isso é considerada apenas a componente Lz do momento angular

orbital, veja a seguir:

gi1tB
. === L. (2.13)
Podemos ver que as expressoes finais de [ e ;. nao dependem do raio e da
frequéncia orbital, logo nao é dependente da teoria mecanica. Dito isto, as expressoes
sao validas tanto para momento de dipolo magnético orbital, quanto para o momento

de dipolo magnético de spin.

A relacao entre o momento de dipolo magnético orbital e o momento angular
orbital é valida em muitos contextos, porém pode nao ser o bastante para descrever
alguns fené6menos que envolvem intera¢oes mais complexas, como a interacao de
troca entre os spins, o acoplamento spin-orbita e outras interacoes quanticas que
surgem nos sistemas eletronicos correlacionados [58, 59]. Aqui sera introduzida a
relacao do momento de dipolo magnético de spin com o momento angular intrinseco
ou de spin. Na proxima secao falaremos sobre o spin do elétron, onde descreve-
remos de maneira mais detalhada o experimento de Stern-Gerlach para explicé-lo.

Falaremos rapidamente aqui sobre o experimento para auxiliar na compreensao do

Instituto de Fisica - UFAL



2 Momento Magnético 37

momento de dipolo magnético de spin.

No experimento de Stern-Gerlach, um feixe de &tomos de prata passa por um
campo magnético nao homogéneo que exerce forcas sobre os momentos de dipolo
magnéticos dos atomos. A interacao dos momentos de dipolo magnético dos atomos
com o campo magnético nao homogéneo provoca a separacao do feixe em duas
partes. Essa separacao evidencia a quantizacao do momento angular total, sendo
posteriormente compreendida como uma evidéncia experimental da existéncia do
spin do elétron, onde cada parte do feixe esta associado a um possivel valor do spin

do elétron em relagdo ao eixo do campo magnético. [6].

Este resultado nao era esperado, pois ainda nao se tinha conhecimento do
spin. No exemplo, o atomo de prata é usado e este possui momento de dipolo
magnético orbital na componente z igual a zero. Isto nos diz que o momento angular
L, é nulo devido a camada eletrénica s ser a ultima com um elétron distribuido.
A explicacao para a separagao dos feixes estd na existéncia do spin ou momento
angular intrinseco S que esta diretamente ligado ao momento de dipolo magnético
de spin 1. Estes sdo os responsaveis pela separagao dos feixes dos atomos de prata.
Uma importante consideracao é o fato do momento angular total J ser dado pela

soma dos momentos angulares orbital e de spin, respectivamente L e S [6][8).

O experimento de Stern-Gerlach pode ser tratado como um sistema de dois
niveis e possui natureza quantica. Um dos objetivos é observar a acao que o campo
magnético B realiza nos atomos de prata. Devido ao momento angular intrinseco
S dos elétrons, o feixe se divide em componentes discretas. Os atomos possuem

momento de dipolo magnético i se o spin nuclear for desconsiderado. E visto que o
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momento magnético do &tomo como um todo provem somente do momento angular
intrinseco de um unico elétron, localizado na ultima camada semi-preenchida (5s).

Portanto o /i é proporcional ao spin do elétron S [6] [60]. Desta maneira,

[, o S. (2.14)

As relagoes entre o momento magnético e o spin sao as seguintes:

7, = —9‘92‘35, (2.15)

[y, = —gsUB
Sz A

S, = —gsppms. (2.16)

Na primeira relacao temos iz, o momento magnético de spin, gs o fator
giromagnético do spin, up o Magneton de Bohr, i constante de Planck dividida por
or e S operador do momento angular de spin. Na segunda relacao aparecem i;_,
que é a componente Z do momento magnético de spin, S, que é a componente Z
do momento angular intrinseco e mg niimero quantico magnético de spin. Acontece

uma simplificacao na ultima igualdade devido S, = mh.

O fator giromagnético g, ¢ uma constante de proporcionalidade que relaciona
o momento angular intrinseco com o momento magnético. O valor de g, € um
pouco maior que 2, sendo descrito pela Eletrodinamica Quantica. Este valor de g
diz que a contribuicao do spin para o momento magnético ¢ um pouco maior do
que a contribuigdo do momento angular orbital. As particulas possuem momento

magnético, este por sua vez, tem ligacao direta com o movimento orbital e com o
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spin. O elétron é um 6timo exemplo, pois ao orbitar o nicleo atémico gera um
momento magnético proporcional associado ao movimento em torno do niicleo. A
relacao do spin com o momento magnético também é proporcional, porém o fator
de proporcionalidade é g5, o que torna o comportamento do momento magnético
associado ao spin um pouco diferente do momento magnético associado ao momento

angular orbital [8][60].

A energia de interagao entre o momento magnético (i € 0 campo magnético
B ¢é dada por

E=—ji-B. (2.17)

A energia potencial mostrada na equagao 2.17 é associada a interagao entre
s € B. O sinal negativo nesta equagao nos diz que o momento magnético tende a

se alinhar com o campo magnético para minimizar a energia potencial do sistema.

2.2  Spin do elétron

A compreensao humana acerca dos fenémenos da natureza sempre evoluiu
com o passar do tempo. Isto se aplica nao somente ao que é possivel observar em
nivel macroscopico, mas também em nivel microscopico [61]. O inicio do século XX
foi um periodo revolucionario para as Ciéncias da Natureza, pois foi um momento
de sintese do conhecimento acumulado a partir experimentos e resultados que sao
pilares da compreensao dos fenémenos microscopicos, antes nao explicados de forma
satisfatoria pela Fisica Classica. Logo, surgiu a necessidade de uma nova teoria

que fosse mais abrangente e completa em suas aplicagoes. Muitas personalidades

Instituto de Fisica - UFAL



2 Spin do elétron 40

da Fisica e areas afins foram extremamente importantes para o desenvolvimento
e formulacao da Mecanica Quéantica, dentre eles estao Heisenberg, Schrodinger e

Dirac. [6]

O Spin é uma propriedade fisica intrinseca das particulas e gera campo mag-
nético, nao possuindo anélogo na fisica classica. O elétron foi a primeira particula
cujo spin foi detectado. Em 1925 Uhlenbeck e Goudsmit propuseram o spin com o
proposito de explicar a separacao de linhas no espectro do hidrogénio, chamada de
estrutura fina e hiperfina que eté entao nao era compreendida. As evidéncias acerca
deste fenomeno quéntico foram observadas um pouco antes, no experimento de Otto

Stern e Walter Gerlach em 1922 na Alemanha [61]. [57] [60].

Antes do experimento de Stern-Gerlach, era esperado com base na fisica clas-
sica, que os momentos angulares e os momentos magnéticos associados as particulas
poderiam assumir valores continuos. Seguindo esse entendimento, o resultado espe-
rado para o experimento de Stern-Gerlach era um espectro continuo de pu, variando
entre —|fi| a |fi|, sendo i 0 momento magnético [6]. A expectativa seguia a com-
preensao cléssica, onde os momentos angulares poderiam se orientar em qualquer
direcao do espago. Nesse periodo, ainda nao havia a compreensao do momento an-
gular intrinseco S , logo o momento angular total J deveria ser igual ao momento
angular orbital L. O atomo de prata (Ag) possui numero atdémico 47, ao fazer a
distribuicao eletronica, observa-se que a tltima camada distribuida é 5s, possuindo
um elétron desemparelhado; as camadas anteriores estao completamente preenchi-
das. O momento angular orbital é igual a zero para a camada s. Se o spin for

desconsiderado, o momento angular total do 4&tomo seria igual ao orbital, ou seja,
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nulo. Desta maneira, o momento de dipolo magnético associado do dtomo de prata

deveria ser zero, de acordo com a visao classica [57] [60].

O experimento de Stern-Gerlach é descrito da seguinte forma: Um feixe de
atomos de prata é emitido através de um pequeno furo no forno a alta tempera-
tura. O feixe de 4tomos que conseguiu escapar passa por um colimador, que é um
dispositivo utilizado para direcionar e suavizar a radiacao. Em seguida, passa por
um campo magnético nao homogéneo, gerado por dois imas, onde um tem aresta
pontiaguda e no outro a aresta é plana, provocando uma forca sobre os momentos
de dipolo magnéticos dos atomos. A interacao dos momentos de dipolo magnético
dos dtomos com o campo magnético nao homogéneo provoca a separagao do feixe
em duas partes. Essa separacao evidencia a quantizagao do momento angular total,
sendo posteriormente compreendida como uma evidéncia experimental da existéncia
do spin do elétron, onde cada parte do feixe esta associada a um possivel valor do
spin do elétron em relagao ao eixo do campo magnético. Por fim, os feixes atingem
um anteparo, onde apenas dois valores discretos do momento magnético p, foram
observados, descritos por dois pontos bem definidos e separados correspondentes
as projegoes do spin my = 1/2 e my = —1/2, mostrando que os momentos angu-
lares assumem valores quantizados e nao continuos [6, 60]. Segue a ilustragao do

experimento de Stern-Gerlach:
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Predicéo

classica Medida Atomos de prata
realizada /
J“ ;

Forno

Campo magnético
nao homogéneo

Figura 2.2: Esbogo do experimento de Stern-Gerlach. A figura foi adaptada a partir
de [6].

A partir dos resultados experimentais, fica clara a existéncia do momento
angular intrinseco S , também chamado de spin. O spin S é um operador vetor, sendo
associado ao nimero quantico s que representa o valor do spin de uma determinada
particula [57]. A multiplicidade das componentes do momento angular quantico é
definida por 2s+ 1. No experimento de Stern-Gerlach o feixe de atomos de prata foi
dividido em duas componentes ap6s passar pelo campo magnético nao-homogéneo,
logo o valor do nimero quantico s é facilmente encontrado ao igualarmos 2s+1 = 2.

Resolvendo a equagao, encontramos o valor do spin do elétron s = 1/2 [60].

Os operadores de spin descrevem as propriedades do momento angular in-
trinseco e possuem autovalores bem definidos para determinados estados de spin|6].
A relacao do operador do momento angular de spin ao quadrado S? e do operador
momento angular de spin na componente S, com os nimeros quanticos s e my é

dada da seguinte forma:

Instituto de Fisica - UFAL



2 Spin do elétron 43

S5, mg) = h2s(s + 1)|s, my,), (2.18)

S.|s,ms) = himg|s, ms). (2.19)

A primeira relagao mostra que o operador S? atua sobre o estado |s,m,) e
tem como resultado um autovalor A?s(s + 1) multiplicando o estado original. A
segunda relagdo mostra que o operador S, atua sobre o estado |s, m,) e tem como
resultado um autovalor fimg multiplicando o estado original. Sendo |s, ms) o estado
de spin, A é a constante de Planck dividida por 27, s € o niimero quantico do spin,

que pode ser um inteiro ou um semi-inteiro e mg é o niimero quantico magnético

de spin, que varia de —s a +s em passos de 1. Para elétrons que possuem s = %,
os valores possiveis de mg sao +% e —%. Os autovetores sao representados por|1)

. . . . . . o 1
quando o spin do elétron esta orientado para cima, ou seja, my = +5 e ||) para

quando o spin do elétron esta orientado para baixo, com my = —

D=

Retomando a interpretagao do experimento de Stern-Gerlach, partindo da
consideracao de que o campo magnético nao-uniforme esté orientado na diregao Z.
A medida a ser feita serd na componente z dos spins dos elétrons. As relacoes entre
o operador S, e seus autoestados de spin [1) e |]), para o caso de uma particula de

1 o~ . i
spin 3 sao as seguintes:

S| = +ZIT>, (2.20)
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AT (2.21)

Isso significa que |[1) é um autovetor de S, com autovalor —I—g e |}) é um

autovetor de S, com autovalor —’%. Entao os valores possiveis sao

S.=%;. (2.22)

Também é possivel escrever o operador S, utilizando a notacao da equagao

2.23,

Se =S (N I=HED (2.23)

Do | S

A equacao 2.23 acima, mostra o operador S, escrito como combinagao linear

dos operadores de projecao dos estados [1) e [|). Sendo [1)(T | o operador projecao

associado ao estado de spin |1) cuja projegao no eixo z tem autovalor 721, enquanto

[4) (4 | € o operador projecao associado ao estado de spin |]) cuja proje¢do no eixo

z possui autovalor —%‘.

Os autovetores de S, |]) e |T) sdo escritos matricialmente da seguinte ma-

neira:

) = ) (2.24)
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w=1 1 (2.25)

Estes autovetores formam uma base e obedecem as condig¢oes de ortogonali-

dade descritas abaixo:

tm=4N=1 (2.26)

(1) =0, (2.27)

Como |}) e |1) s@o autovetores do operador S,, a combinagao linear deles

pode representar um estado qualquer |a):

) = alt) +b[4), (2.28)

As constantes a e b descrevem a densidade de probabilidade. Tomando |a|?
teremos a probabilidade do elétron estar no estado |1), da mesma forma para [b|?,
que nos da a probabilidade de encontrar o elétron no estado |}). A soma de todas

as probabilidades do sistema deve totalizar 1, entao: |a|*+[b]*= 1.

Outros operadores importantes na mecanica quantica também serao vistos
neste trabalho, destacando o caso especifico do spin—1/2, onde o espago de Hilbert
¢ bidimensional e descrito pelos estados base [1) e |]). O operador identidade é

um operador linear, e nesta representacao pode ser aplicado em qualquer vetor
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pertencente ao espago de Hilbert, sem altera-lo.

L= 1)1 + W) (. (2.29)

Os operadores S, e S_ sao chamados de operadores de levantamento e abai-
xamento de spin, respectivamente e atuam subindo ou descendo os estados de spin de
uma particula. Estes operadores também pertencem a algebra restrita ao spin—1/2,
atuando sobre os estados base do sistema e modificando suas projecoes no eixo do

campo magnético, sendo escritos como:

Sy = RN, (2.30)

S = hlL(1l. (2.31)

Os operadores S, e S_ acima, s@ao ambos nao hermitianos. Aplicando S

1
29

num sistema de spin 5, em que o estado de spin esté inicialmente para baixo || ),
ocorrera a transformagcao do estado de spin para & |1), logo S, atua aumentando o
valor do nimero quéantico de spin m, em uma unidade. Aplicando S_ no estado com
spin para cima inicialmente |1), transformaré o estado inicial no estado de spin Al|] ),

logo S_ atua diminuindo o valor do ntimero quantico de spin m, em uma unidade.

Caso S, seja aplicado num estado inicialmente com spin para cima [1), ocor-
reré a transformacao em um estado nulo. O estado nulo também sera obtido quando
S_ for aplicado em ||). Fisicamente, S, aumenta a componente de spin por uma

unidade de h. Caso a componente ja esteja em seu valor maximo, o valor obtido
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é um estado nulo. De maneira similar, S_ diminui a componente de spin por uma
unidade de A. Caso a componente ja esteja em seu valor minimo, o valor obtido

também serd um estado nulo.

Os operadores de levantamento e abaixamento sao relacionados as compo-
nentes S, e S, do operador de spin S no contexto do spin—1/2, sendo descritos
como combinagoes lineares dessas componentes no espago de Hilbert bidimensional,

da seguinte forma:

Sy =S, +i8,, (2.32)

S_ =S, —is,. (2.33)

As defini¢oes dos operadores S e S_ acima sao fundamentais para a descri¢ao
das transicoes entre os estados de spin. Os operadores S, e S, correspondem as
componentes do operador de spin S ao longo das coordenadas x e y respectivamente
e podem ser compreendidos como mediadores dessas transi¢coes de estados de spin

no espaco de Hilbert. Combinando os operadores S, e S_, é possivel escrever S, e

Sy
S = 5(S, +50), (2.34)
1
Sy = (S — ). (2.35)

Os operadores S, e S, podem também ser escritos em funcao dos estados de

Instituto de Fisica - UFAL



2 Spin do elétron 48

spin:

Sy =

| St

(MDD (2.36)

Sy = 2 (4 = 111 (2.37)

Escritos desta maneira, estamos considerando o caso especifico do spin 1/2.
Podemos observar que S, e S, trocam os estados de spin [1) para |[|) e ||) para
IT) quando aplicados, devido a estrutura bidimensional do espago de Hilbert que
descreve o spin 1/2. As mudancas de estados devido S, diferem por uma fase
complexa i. Podemos interpretar que, estes operadores quando aplicados produzem

transicoes entre os estados de spin.

O operador S pode ser escrito como a soma dos operadores S;, S, e S,
representando respectivamente as componentes X, Y e Z do spin, como ji foram
detalhados antes. Podemos representar estes operadores como matrizes, veja a se-

guir:

(2.38)

A partir das matrizes dos operadores acima, é possivel escrever as matrizes

de Pauli, veja a seguir:

Oy = , Oy = , O, = : (2.39)
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No capitulo a seguir serao discutidos os topicos de magnetizacao e ordena-
mento magnético. Dentro do tépico de magnetizacao, sera explicada a relacao entre
os momentos magnéticos e a magnetizagao macroscopica apresentada por alguns
materiais quando submetidos a agao de um campo magnético externo, assim como
a susceptibilidade magnética destes. Dentro do topico de ordenamentos magnéticos
falaremos sobre o diamagnetismo, paramagnetismo, ferromagnetismo e antiferro-
magnetismo. Serao explicadas de maneira breve o porque dos diferentes ordena-
mentos, as caracteristicas de cada material e o que faz estes tipos de materiais
terem comportamentos diferentes na presenga de campos magnéticos e variagoes de

temperatura.
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Capitulo 3

Magnetizacao e Ordenamento

Magnético

3.1 Magnetizacao

Anteriormente, foi discutida a existéncia do spin e suas evidéncias experimen-
tais. Também foi discutida a relagao entre o spin e o momento de dipolo magnético,
origem para o estudo do magnetismo. A Mecénica Quéantica permitiu o estudo mi-
croscopico do magnetismo na matéria. Agora faremos uso dos conceitos anteriores

para discutir acerca dos Ordenamentos Magnéticos e Magnetizacao.

A magnetizacao M pode ser definida como uma medida da intensidade do
momento magnético de um determinado material por unidade de volume. A mag-
netizacao mensura o grau de alinhamento dos momentos magnéticos permanentes e
induzidos dos atomos e moléculas em resposta a um campo magnético externo. O

tipo de material e seu ordenamento magnético definem como o alinhamento ocorre.
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O ferro é um exemplo de Material ferromagnético, nesse tipo de material os mo-
mentos magnéticos tendem a orientar-se na mesma dire¢ao de maneira espontanea,
mesmo na auséncia de campos externos. O 6xido de manganés (MnO) é um ma-
terial antiferromagnético, e nesse tipo de material os momentos magnéticos vizi-
nhos orientam-se em dire¢oes opostas, provocando o cancelamento miutuo. Existem
também os materiais paramagnéticos, como o aluminio, onde o alinhamento dos
momentos magnéticos s6 acontece na presenga de um campo magnético externo.
J& os materiais diamagnéticos, por exemplo o cobre, os momentos magnéticos sao

induzidos e se orientam na dire¢do oposta ao campo aplicado [59, 62, 11].

Para determinar a magnetizacao ¢ escolhida uma pequena regiao do material
magnético, porém com dimensoes suficientes para conter um nimero razoavelmente
grande de dipolos magnéticos individuais ;. A regiao escolhida tem volume v e
momento de dipolo magnético total dado pela soma de todos os dipolos individuais
fi = Y, 1 contidos no volume. A magnetizagao M ¢ obtida a partir da divisao do

momento magnético total da regiao ji pelo volume v:

M = %ZJ (3.1)

Na equacao 3.1 fica claro que a magnetizacao é escrita como o momento
magnético por unidade de volume. A magnetizagao descreve a resposta do material
ao campo magnético em uma escala macroscopica, considerando a média dos dipolos

magnéticos individuais.

A ac¢ado de um campo magnético externo H pode resultar em respostas di-
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ferentes, de acordo com o tipo de material. O comportamento global do material
dependera da reagao dos momentos magnéticos orbital e intrinseco, respectivamente
[ e fi; em relagdo ao campo magnético. O primeiro, f; tem origem a partir do
movimento orbital dos elétrons em torno do ntcleo atémico, enquanto o segundo i

¢ associado ao spin do elétron e ndo depende do movimento orbital.[11, 56].

—

Ao aplicar um campo magnético externo H em um material magnético, ele
pode gerar uma magnetizagao M , que caracteriza a resposta coletiva dos momentos
de dipolo magnético das particulas que compoem o material. A soma de H com M
resulta no campo de indugao magnética, também chamado campo magnético total

dentro do material By, descrita na equagdo (3.4).

Em escala microscopica, cada momento de dipolo magnético [i experimenta
um torque 7 devido & interacao com Br. O torque T é dado pelo produto vetorial
entre /i e B}, este torque tenta alinhar os dipolos magnéticos com o campo externo
H. A intensidade e a forma como os dipolos magnéticos individuais interagem com
o campo magnético externo e entre si, determinam as propriedades magnéticas do

material, como o seu tipo de magnetismo [63, 64]. O torque é expresso por:

7 =i x Br. (3.2)

As orientagoes dos momentos magnéticos orbital 1; e de spin i em relagao
ao campo magnético externo H sao distintas, devido suas diferentes origens e ao
mecanismo para minimizar energia. A origem de j; é o movimento orbital dos

elétrons em torno do niicleo. Esse movimento produz uma corrente associada, que
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ao interagir com o campo magnético externo experimenta uma forga de Lorentz. A
forca de Lorentz resulta em um torque, este atua para orientar o momento magnético
orbital de maneira antiparalela em relagao ao campo magnético H , minimizando
a energia. Por outro lado, a origem do momento magnético de spin iy € o spin
intrinseco do elétron. A interagao entre ji; e H faz com que 15 tenda a orientar-se
paralelamente ao campo externo, buscando a configuracao para minimizar a energia.
Logo, as orientacoes opostas de [i; e s mostra que as naturezas sao diferentes. O

1, é influenciado pelas as forgas que atuam na sua orbita (como a for¢a de Lorentz)

e /i, responde diretamente & interacao com H [63, 64].

—

A magnetizacao M é um vetor e pode ser escrito pelo produto entre a sus-
ceptibilidade magnética volumétrica x,, com o campo magnético externo, pois para
certos materiais a magnetizagao é proporcional ao campo externo aplicado. Essa
relacao é mostrada na equacao 3.3, sendo valida para materiais lineares em campos
magnéticos fracos, como os materiais diamagnéticos e paramagnéticos, onde a x,, é
considerada uma constante. A susceptibilidade magnética y,, é uma grandeza fisica
adimensional (no sistema SI) que descreve a intensidade e a forma como o material
responde a interagao com um campo magnético externo. Em materiais nao lineares,
como os ferromagnéticos e antiferromagnéticos, y,, depende do campo magnético
externo H. Isso ocorre devido ao alinhamento completo dos momentos magnéti-
cos quando H aumenta, atingindo um limite conhecido por "saturagao magnética".
Apos esse limite, x,, passa a tender a zero, pois a magnetizacao nao pode aumentar,
tornando a relagdo entre M e H nao linear [11]. A relagao descrita para materiais

lineares é mostrada na equacao 3.3 a seguir:
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M = xH. (3.3)

Alguns materiais possuem momentos de dipolo magnéticos permanentes, ja
outros podem ter momentos de dipolo magnéticos induzidos, quando submetidos
a um campo magnético externo H. A acao de H sobre os momentos magnéticos
permanentes e induzidos é tentar orienta-los em sua diregao. O alinhamento destes
momentos magnéticos gera uma magnetizacao induzida M dentro do material. Esta
magnetizacao induzida funciona como uma resposta do material ao campo externo
aplicado, provocando alteragoes no campo magnético total Br que é sentido dentro
do material, conhecido como campo de indugao magnética [5, 8]. O campo magnético

total é dado por:

Br = pioH + poM = po(H + M), (3.4)

substituindo a expressao para M encontrada em 3.3 na equagao 3.4, pode-
mos escrever o campo magnético total By em termos do campo magnético externo
aplicado H. Considerando materiais lineares, onde a magnetizacao é proporcional

ao campo magnético externo,

—

Br = Mo(ﬁ + Xmﬁ) = po(1+ Xm)ﬁ, (3.5)
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Sendo p1 = (1 + Xm), esse termo é conhecido como a permeabilidade mag-

nética do material.

De maneira semelhante, partindo da equacao 3.4 podemos substituir H en-
contrado a partir de 3.3 e escrever a magnetizagao M em termos da susceptibilidade

magnética x,, e do campo magnético total B},

. 1 -
M= _XmPT (3.8)
to(1 + Xm)

3.2 Diamagnetismo

Nos atomos, cada subcamada eletréonica tem um limite maximo de elétrons
que podem ser distribuidos em seus orbitais atomicos. De acordo com o principio
de exclusao de Pauli, dois elétrons no mesmo atomo nao podem estar no mesmo es-
tado quantico simultaneamente. Desta forma, em cada orbital apenas dois elétrons
podem ser acomodados, um com spin 1T e o outro com spin |. Quando essa subca-
mada esté totalmente preenchida, significa que os pares de elétrons emparelhados
antiparalelamente estao ocupando todos os estados disponiveis. Cada elétron tem
um spin e gera momento de dipolo magnético intrinseco. O cancelamento dos spins
dos elétrons emparelhados resulta em um momento de dipolo magnético intrinseco

nulo para a subcamada. O movimento orbital dos elétrons também pode gerar mo-
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mento magnético. Quando as subcamadas atomicas estao totalmente preenchidas, o
momento de dipolo magnético orbital se cancela em pares. Isso ocorre devido haver
simetria orbital entre os elétrons e também os movimentos orbitais acontecerem em
sentidos opostos. Materiais compostos por atomos com momento magnético total

nulo sdo chamados de diamagnéticos |5, 8|.

Em materiais diamagnéticos a acao de um campo magnético externo H gera
uma magnetizacao induzida, com orientacao no sentido oposto ao campo externo
aplicado. Esse comportamento pode ser compreendido como uma consequéncia do
movimento dos elétrons em torno do niicleo atéomico, de maneira que a resposta ao
campo magnético externo leva em consideragao a minimizacao da variagao da energia
total do sistema. O comportamento diamagnético tem natureza quantica, sucedendo
da interagao entre os momentos magnéticos orbitais com o campo magnético externo.
Desta maneira, o comportamento dos materiais diamagnéticos em relagao a aplicagao
de campos magnéticos externos é uma leve repulsao. O diamagnetismo é o tipo de
ordenamento magnético mais simples e todos os materiais o apresenta. Muitas das

vezes ¢ camuflado por outros tipos de magnetismos, que serao falados na sequéncia

[11].

Materiais diamagnéticos nao apresentam momentos de dipolo magnéticos
permanentes na auséncia de um campo magnético externo H. Neste tipo de mate-
rial, os momentos magnéticos orbital e de spin cancelam-se individualmente de forma
natural. O efeito do diamagnetismo ocorre quando o material esta sofrendo agao
do campo magnético externo, porém o momento magnético induzido é em grande

parte das vezes muito fraco, se comparado com outras formas de magnetismo e some
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assim que o campo magnético externo ¢é retirado. Um material diamagnético apre-
senta magnetizacao M orientada no sentido oposto ao campo magnético externo H )
essa oposigao resulta na redu¢do do campo de indu¢ao magnética (campo total) B}
dentro do material. Consequentemente a susceptibilidade magnética x,, ¢ negativa,
mostrando que a magnetizacao induzida possui orientacao oposta a direcao de H.
[10]. Uma caracteristica que difere o diamagnetismo de outros tipos de materiais
magnéticos é o fato de normalmente independer da temperatura. Com o aumento
da temperatura acima de OK, os estados de energia acima do estado fundamen-
tal tornam-se cada vez mais importantes para a determinacao da susceptibilidade

diamagnética, mas isso é um pequeno efeito [11].

3.3 Paramagnetismo

Nos materiais paramagnéticos os atomos possuem momento de dipolo mag-
nético permanentes [5].Ja discutimos antes a rela¢ao entre os momentos magnéticos
com os momentos angulares orbital e de spin, desconsiderando os momentos de di-
polo magnético nuclear devido a sua pequena contribuigao [6]. A interagao entre os
momentos angulares de spin e orbital com o campo magnético externo H caracteri-

zam o paramagnetismo em nivel quantico [10].

Quando o atomo apresenta subcamadas eletronicas sem preenchimento total,
encontramos elétrons desemparelhados. Quando essas subcamadas nao estao to-
talmente preenchidas significa que os elétrons desemparelhados nao estao ocupando
todos os estados disponiveis. Na condi¢ao de preenchimento parcial, existem elétrons

com spins que nao se cancelam devido estarem orientados na mesma dire¢ao. O nao
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cancelamento dos spins resulta em um momento de dipolo magnético intrinseco nao

nulo, tornando os atomos de determinados materiais paramagnéticos [5].

O movimento orbital dos elétrons em torno do niicleo gera momento magné-
tico quando as subcamadas atomicas sao parcialmente preenchidas. Os momentos de
dipolo magnético orbital nao se cancelam totalmente. Isso ocorre devido os elétrons
nesta condicao poderem ocupar os orbitais de maneira assimétrica, logo resulta em

um momento de dipolo magnético orbital nao nulo [5].

Em muitos d4tomos os momentos magnéticos dos elétrons podem se cance-
lar. Isso ocorre quando os pares de elétrons possuem spins opostos para poderem
ocupar o mesmo orbital. Atomos com elétrons ndo emparelhados (elétrons com
mesmo spin) resultam em um momento de dipolo magnético liquido. Os elétrons
possuem momento de dipolo magnético associado ao seu spin e também ao seu mo-
mento angular orbital. Os materiais paramagnéticos possuem momentos magnéticos
individuais mesmo sem a presenca de campo magnético externo, porém nao sao ali-
nhados espontaneamente na mesma direcao, logo as orientagoes aleatoérias provocam

o cancelamento dos momentos, o que resulta em uma magnetizacao total igual a zero

[10, 11].

Os materiais paramagnéticos solidos tem como caracteristica algum grau de
isolamento de seus momentos de dipolo magnéticos individuais, o que possibilita in-
dependéncia entre os &tomos quando expostos a campos magnéticos externos. Cada
particula quantica é descrita por uma funcao de onda. Esta descreve seu estado de
energia e probabilidade de encontra-la em uma regiao. Quando ocorre sobreposi¢ao

significativa das fungoes de onda dos atomos, ocorre que elétrons de diferentes ato-
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mos estao ocupando regioes muito proximas ou até mesmo compartilhando estados

quénticos [8] [5].

A sobreposicao das fungoes de onda eletronicas dos atomos vizinhos pode
afetar de maneira consideravel as propriedades magnéticas de um material, podendo
resultar em alteragoes das suas caracteristicas. Os elétrons sao férmions e obedecem
ao principio da exclusao de Pauli, que garante que dois elétrons nao podem estar no
mesmo estado quantico simultaneamente. A sobreposicao significativa das fungoes
de onda, tende a emparelhar os elétrons e consequentemente resulta no cancelamento
dos momentos de dipolo magnéticos de spin, reduzindo ou até mesmo eliminando a
resposta magnética do material. Logo, para um material apresentar comportamento
paramagnético é preciso que nao ocorram sobreposicoes significativas das fungoes
de onda, assim os momentos de dipolo magnéticos dos elétrons nao serao anulados

[51[11].

Ao aplicarmos um campo magnético externo H, os momentos de dipolo mag-
nético sao influenciados a se alinharem paralelamente ao campo externo. Isto ocorre
devido a energia ser menor quando os momentos magnéticos estao alinhados parale-
lamente com o campo externo em comparagao a quando os momentos magnéticos se
orientam de maneira antiparalela ao mesmo. Desta maneira, o alinhamento paralelo
é favorecido [5]. O alinhamento parcial dos momentos magnéticos com o campo
externo provoca um campo magnético induzido dentro do material, este é adicio-
nado ao campo externo, aumentando a intensidade do campo magnético total no
material. O comportamento magnético descrito resulta em uma susceptibilidade

magnética positiva, que indica que o material paramagnético sofre atracao pelo
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campo magnético externo [11][10].

Ao comparar o paramagnetismo com o diamagnetismo é possivel destacar que
no primeiro o campo induzido interno reforca o campo externo aplicado, resultando
em uma susceptibilidade magnética positiva. No segundo, o campo induzido interno
se opoe ao campo externo, o que resulta em uma susceptibilidade magnética negativa

[5] [11]

E importante destacar que, o alinhamento dos momentos magnéticos indivi-
duais nos materiais paramagnéticos com o campo externo é parcial, pois a agitacao
térmica provoca desordem nos momentos magnéticos. Quanto mais intenso for o
campo externo, maior a magnetizagao, de maneira que a magnetizagao liquida do
material é proporcional ao campo externo aplicado. Ao retirar o campo externo, a
magnetizacao liquida desaparece [10]. O alinhamento dos momentos de dipolo mag-
nético individuais com o campo externo se opoem as variagoes de direcoes devido
a agitagao térmica, pois as mudancas de estado devido ao aumento da temperatura

tendem a tornar a orientagdo dos momentos magnéticos aleatoria [5].

A susceptibilidade magnética depende da temperatura, devido & influéncia
das flutuagoes térmicas nos alinhamentos dos momentos magnéticos dos atomos ou
fons em relacdo ao campo externo. A energia térmica é definida como kg7, ela
descreve a energia relacionada a agitacao térmica das particulas que compoem o

material paramagnético [5] [8].

A susceptibilidade magnética y,, mensura a resposta macroscopica de um
material quando é aplicado um campo magnético externo H. Essa resposta surge

da interacao microscopica entre os momentos de dipolo magnéticos ji com o campo
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de indugao magnética B}, descrita pela energia de interacao magnética £ = — /f[.B}.
Essa interacao microscopica define o alinhamento preferencial dos momentos de di-
polo magnéticos com o campo externo, dando origem a uma magnetizacao total
liquida, proporcional ao campo magnético externo, enquanto o material esta sob
acao do mesmo. Esta energia proveniente da interagao magnética possui sinal ne-
gativo, indicando que o sistema tende a atingir a energia minima quando ocorre o
alinhamento dos momentos magnéticos com o campo magnético externo, o qual gera
o campo de inducao magnética B}, favorecendo a estabilidade energética. A suscep-
tibilidade magnética x,, estd diretamente relacionada a facilidade de alinhamento
dos momentos magnéticos com o campo magnético externo, assim dependendo da

energia de interagdo magnética [11] [10].

O comportamento da susceptibilidade esta condicionado ao equilibrio entre
as energias térmica e a de interagao magnética. Em baixas temperaturas a energia
de interagao magnética tem maior influéncia sobre os momentos de dipolo magné-
ticos, pois a energia térmica é pequena, favorecendo o alinhamento com um campo
externo. Estas condigoes favorecem uma susceptibilidade maior. Com o aumento
da temperatura, a energia térmica aumenta e provoca maior agitagao nos momentos
de dipolo magnéticos, consequentemente dificultando o alinhamento destes com o
campo externo aplicado. Nestas condigoes a susceptibilidade do material diminui,

assim como a magnetizagao [5].

A Lei de Curie mostra que para um campo magnético externo fraco, em

temperaturas nao muito baixas a susceptibilidade paramagnética y,, ¢ inversamente
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proporcional a temperatura:

(3.9)

- C
Xm—T~

Sendo C' a constante de Curie, que depende da natureza do material e dos
momentos magnéticos dos atomos, T' é a temperatura em Kelvin. Esta expressao

nos diz que a susceptibilidade diminui & medida que a temperatura aumenta.

Os materiais paramagnéticos possuem susceptibilidade magnética positiva e
fraca, sendo ligeiramente influenciados por campos magnéticos externos. O alinha-
mento dos momentos de dipolo magnéticos com o campo externo ¢ parcial e apenas
ligeiramente maior do que aqueles com momentos antiparalelos, devido a agitagao
térmica. Como resultado, a resposta magnética do material é fraca e consequente-

mente a susceptibilidade magnética tem uma pequena magnitude [5] [11].

A seguir, falaremos sobre o ordenamento ferromagnético, esse que apresenta
uma susceptibilidade magnética muito maior que o ordenamento paramagnético
quando estao sob influéncia de um campo externo. Nos materiais ferromagnéti-
cos é possivel observar efeitos de magnetizacdo mesmo na auséncia de um campo

magnético externo, o que nao é possivel nos materiais paramagnéticos [10].

3.4 Ferromagnetismo

A compreensao do magnetismo esta diretamente associada a Mecanica Quan-
tica, uma vez que em sistemas classicos o equilibrio térmico obriga o sistema a
possuir momento magnético igual a zero [65]. Existem algumas possibilidades de

origem para o momento magnético de um atomo isolado, como o spin eletrénico, o
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momento angular orbital, o spin nuclear e também a variacao do momento angular

orbital provocado pela agdo de um campo magnético externo [5][66][67].

Tanto os materiais ferromagnéticos quanto os paramagnéticos sao dependen-
tes do desemparelhamento dos spins dos elétrons, que resulta em um momento de
dipolo magnético total diferente de zero. Vimos que no paramagnetismo, os mo-
mentos magnéticos individuais nao devem interagir de maneira significativa. Isso é
uma das diferencas em relacao ao ferromagnetismo. Nos materiais ferromagnéticos

os momentos de dipolo magnéticos proximos interagem de maneira significativa [11].

A interagao do tipo dipolo-dipolo é fraca, de modo que, a energia térmica
em temperatura ambiente pode ser maior do que a energia desta interagao. Desta
maneira, facilmente os momentos magnéticos dos dtomos seriam desalinhados por
causa da agitacao térmica, tornando impossivel o aparecimento de magnetizacao sig-
nificativa. Entretanto, alguns materiais tem comportamento ferromagnético, apre-
sentando magnetizacao espontanea mesmo em temperatura ambiente. O Ferro é
um exemplo. A interacao dipolo-dipolo cléssica sozinha nao é suficiente para causar
ou explicar o comportamento ferromagnético [5|. O ferromagnetismo deve surgir
a partir de uma interacao quantica entre os momentos magnéticos, relacionada ao

acoplamento dos spins, como a interagao de troca quantica [11].

A partir de alguns elementos de transicao é possivel explicar a teoria quantica
do ferromagnetismo. Como exemplos serao citados: ferro, niquel e cobalto pois pos-
suem a subcamada eletronica 3d parcialmente preenchida. Os elétrons pertencentes
a essa subcamada sao caracterizados pelos ntimeros quanticos m; e my, sendo my

relacionado ao momento angular orbital e m, relacionado ao momento angular de
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spin. Obedecendo ao principio da exclusao de Pauli, dois elétrons nao podem estar
exatamente no mesmo estado, ou seja, o conjunto de nimeros quanticos nao pode
ser igual. Para que a energia do sistema magnético seja minima é preciso que os
momentos angulares orbital e de spin mantenham uma organizagao. Se dois elétrons
possuirem m; com mesmo valor, obrigatoriamente os valores de m4 do spin de cada
elétron deve ser diferente, logo os spins serao antiparalelos. Caso o valor de m; seja
diferente nos dois elétrons, os spins podem apresentar o mesmo valor de my, sendo

entdo, paralelos [5] [1].

O fator giro-magnético g relaciona o momento magnético total e o momento
angular total. Para os materiais ferromagnéticos g ~ 2, o que indica que a magne-
tizacao espontanea vem principalmente do acoplamento de spins paralelos e nao do
momento angular orbital. Usando o ferro como exemplo, os elétrons da subcamada
3d tendem a alinhar seus spins de maneira paralela porque isso minimiza a energia
do sistema como um todo. Ja foi explicado anteriormente que, para os spins esta-
rem orientados paralelamente entre si é necessario que eles possuam valores de m,
diferentes, entao os elétrons precisam estar mais afastados uns dos outros, conse-
quentemente diminuindo a repulsao eletrostatica e tornando o sistema mais estavel.
Essa é uma tendéncia dos spins em uma subcamada incompleta de se acoplarem
de maneira que todos sejam orientados paralelamente maximizando o spin total do

sistema e respeitando o principio da exclusao [5] [11].

Um tnico atomo de ferro é paramagnético porque possui um momento de
dipolo magnético permanente. Esse momento é explicado pela interacao entre as

coordenadas de spin e espaciais dos elétrons. A configuracao eletréonica do atomo
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organiza-se de forma que os spins paralelos sejam energeticamente favoraveis, respei-
tando o principio de exclusao de Pauli. Essa organizacao impede que dois elétrons
ocupem o mesmo estado quantico, consequentemente minimizando a repulsao Cou-

lombiana entre eles [5][10].

Considerando uma rede cristalina constituida do elemento ferro, a interacao
de troca alinha os spins dos elétrons de 4&tomos mais proximos, resultando em aco-
plamento entre spins vizinhos. Se a energia minima do sistema ocorre quando os
spins sao paralelos, o sistema sera ferromagnético; se for quando os spins estao ori-
entados antiparalelamente, sera antiferromagnético. A medida que a distancia entre
atomos aumenta, a sobreposicao das fungoes de onda da subcamada eletrénica 3d
diminui, enfraquecendo a interagao de troca, o que pode tornar o material paramag-
nético, caso os momentos dipolares deixem de interagir entre si. Isso mostra como
a geometria da rede e a distancia atdmica determinam o comportamento magnético

do material [5] [63].

O que determina o comportamento magnético de um material ferromagnético
é a interagao de troca, que por sua vez, resulta do principio da exclusao de Pauli
e das interacoes eletrostaticas provenientes do alinhamento paralelo dos spins de
elétrons vizinhos. Esse alinhamento dos momentos magnéticos minimiza a energia
de interagao e gera magnetizacao espontanea [5] [11]. O ordenamento ferromagnético
tem como caracteristica a constante de acoplamento de troca J > 0, que favorece o
alinhamento dos spins. A magnitude de J depende da distancia entre os dtomos e
também das caracteristicas eletronicas do material, sendo o valor de J fundamental

para a determinacao da temperatura critica do material 7=, também conhecida como
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temperatura de Curie. A distancia entre os atomos vizinhos é muito importante,
pois ela controla a sobreposi¢ao dos orbitais eletronicos e consequentemente afeta a

forca da interagao de troca e a orientacao dos spins [63] [10].

Materiais ferromagnéticos apresentam momentos de dipolo magnéticos per-
manentes, o mesmo ¢é valido para os materiais paramagnéticos. Uma das diferen-
cas entre esses dois tipos de materiais é que, nos ferromagnéticos os momentos de
dipolo magnéticos estao alinhados dentro de dominios de forma espontanea e orde-
nada. Dentro dos dominios magnéticos a interacao de troca entre os spins é forte,
forcando-os a se manterem alinhados. Nos materiais paramagnéticos nao existem
dominios magnéticos e nao ocorre alinhamento espontaneo e ordenado, resultando

em uma magnetizagdo espontanea nula [8] [68] [11].

Em um grande cristal, se todos os momentos magnéticos estiverem alinhados
na mesma direcao, aumenta a energia do sistema. Os dominios magnéticos surgem
para minimizar a energia do cristal quando ele estd uniformemente magnetizado.
A estrutura dos dominios, como tamanho e forma sao definidos para minimizar as
energias, incluindo a energia do campo magnético. Caso o material fosse constituido
de um tinico dominio, o campo magnético externo e a energia associada seriam altos,
entao a divisao do material em dominios com diferentes orienta¢oes de magnetizagao

reduz o campo e a energia total [5] [68].

Os dominios magnéticos sao pequenas regioes dentro do material ferromag-
nético e cada dominio possui muitos momentos de dipolo alinhados paralelamente,
proporcionando um campo magnético local forte. Os materiais ferromagnéticos nao

estando na presenca de um campo magnético externo e nao estando magnetizados
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previamente, apresentam dominios com orientagoes aleatorias, logo sua magnetiza-
¢ao total é nula. Entretanto, ao submeter este tipo de material a acao de um campo
magnético externo, grande parte dos dominios magnéticos tendem a ficar orientados
na dire¢ao do campo externo, resultando em uma magnetizagao macroscopica muito

forte. [8][69].

Ao retirar a acao de um campo magnético externo sobre um ferromagneto,
parte dos dominios magnéticos do material sao capazes de manter a orientacao que
estavam, logo o material permanece magnetizado com um campo magnético macros-
copico significativo. Os materiais paramagnéticos quando submetidos a um campo
externo tendem a ter maior parte de seus momentos de dipolo magnéticos orientados
na diregao do campo, gerando uma magnetizacao fraca e temporéria, em compara-
¢ao a gerada nos materiais ferromagnéticos. Ao retirar campo externo, o material
paramagnético volta a nao ter magnetizacao, ou seja, adquirem um alinhamento

aleatorio dos momentos magnéticos [62][70].

A agitagao térmica a partir de um determinado valor de temperatura conse-
gue destruir o ordenamento ferromagnético, para o ferro o valor é aproximadamente
769,85°C, para o cobalto 1126,85°C e para o niquel 357,85°C. A temperatura onde
o ordenamento é destruido é chamada de temperatura critica de Curie ou Tempe-
ratura de Curie. Desta maneira, o material ferromagnético exibe comportamento
ferromagnético até o limite da temperatura critica, apds esta temperatura o mate-
rial ferromagnético passa a exibir comportamento paramagnético. Essa mudanca de
comportamento magnético e de propriedades sao chamadas de transicoes de fase,

ocorrendo em temperaturas bem definidas e de maneira abrupta ao atingir as tem-
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peraturas criticas|5].

A seguir, sao ilustrados os ordenamentos de materiais ferromagnéticos e pa-

ramagnéticos

Figura 3.1: Representacao dos ordenamentos paramagnético e ferromagnético, adap-
tado a partir de [7].

Na figura 3.1, o comportamento (a) descreve um material paramagnético na
auséncia de campo magnético externo. Os momentos magnéticos possuem orientagao
e distribuigao aleatoria. No comportamento (b), o mesmo material paramagnético
estda submetido a um campo magnético externo H , fazendo maioria dos momentos
magnéticos se alinharem na diregdo do campo. O comportamento (c) descreve um
material ferromagnético sem campo magnético externo aplicado. E possivel observar
os dominios, que sao as pequenas regioes demarcadas e elas formam o material
ferromagnético. Dentro dos dominios estao os momentos de dipolo magnéticos,
orientados em uma direcao e esta é a direcao a qual o dominio magnético aponta.
Os dominios magnéticos possuem orientagao aleatéoria em duas situagoes, quando
nao magnetizados previamente e quando nao estao sob agao de um campo magnético

externo. O comportamento (d) descreve o material ferromagnético imerso no campo
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magnético H e mostra que todos os dominios foram alinhados paralelamente a ele.

A forma como um material responde quando submetido a um campo mag-
nético externo é um parametro para sua classificacao, porém a resposta magnética
depende da temperatura do material [11]. Alguns materiais sofrem transi¢oes de
ordem magnética a depender da temperatura. Os ferromagnéticos sao um exemplo,
pois podem ter mudanca na orientacao dos seus spins acima da temperatura critica
de Curie T,. Acima de T, os materiais ferromagnéticos apresentam comportamento
paramagnético. Logo, esta faixa de temperatura especifica registra a perda da mag-
netizagao espontanea [8|. Isto ocorre devido a agitagao térmica que comega a vencer

a energia de interacao de troca que favorece os alinhamentos paralelos dos spins.

A aleatoriedade na orientacao dos momentos magnéticos devido a tempera-
tura acima de T,, faz sistema ferromagnético ter comportamento paramagnético,
porém apresentando uma susceptibilidade superior a dos materiais paramagnéticos
comuns [5]. Abaixo de T, os ferromagnetos apresentam os momentos de dipolo
magnéticos alinhados paralelamente, pois a energia de interacao de troca J domina
o sistema, jA que o mesmo possui baixa agitacao térmica. Sao formadas regioes
onde os spins estao apontando na mesma direcao espontaneamente, essas pequenas

regides sao definidas como dominios magnéticos|[62] [7].

A susceptibilidade magnética Y,, descreve como o material responde & in-
teragdo com um campo magnético externo [11]. Na fase ferromagnética é possivel
diferenciar dois tipos de susceptibilidade. A primeira é a susceptibilidade longi-
tudinal, que descreve a resposta da magnetizagao na direcao do campo magnético

externo. Nessa direcao paralela ao campo a susceptibilidade normalmente apresenta
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valores pequenos, uma vez que os momentos magnéticos ja estao alinhados em uma
direcao preferencial. O segundo tipo é a susceptibilidade transversal, essa afere a
resposta magnética na direcao perpendicular ao alinhamento preferencial dos mo-
mentos de dipolo magnéticos, normalmente tem valor mais significativo quando o
material ferromagnético estd em baixas temperaturas, ja que campos externos com

pequenas magnitudes podem induzir algumas oscilagdes nos spins [1, 59].

Abaixo de T,, o material ferromagnético possui magnetizacao espontanea
dentro dos dominios magnéticos. Logo, nessa faixa de temperatura, a suscetibili-
dade magnética x,, tem comportamento nao linear e mais complexo, dependendo
de fatores como, propriedades do material, intensidade do campo externo e tempe-
ratura |71]. Abaixo de T., a x,, mede como a magnetizagdo espontanea se ajusta
devido a presenga de campos externos, sendo finita e geralmente menor do que em
T,, pois o material ja apresenta magnetizacao espontanea, limitando a resposta a
um campo externo. A susceptibilidade magnética medida na auséncia de um campo
magnético externo H = 0, alcanga seu valor maximo e diverge exatamente em 7T,
para materiais ferromagnéticos, indicando que o sistema esta com maior capacidade
de resposta a perturbacoes. O motivo é que o alinhamento espontaneo dos momen-
tos magnéticos comecga a diminuir na medida que 7' se aproxima de T,, com isso,
a susceptibilidade se intensifica, indicando quando o sistema sofre transicao da fase

ferromagnética para a fase paramagnética |1, 11].

Para temperaturas acima de 7., o material ferromagnético passa a ter com-
portamento paramagnético, pois a agitacao térmica destroi o ordenamento dos mo-

mentos magnéticos. Logo o material s6 apresenta magnetizacao quando esti sob
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acao de um campo externo. Ao retirar o campo a magnetizacao desaparece. A
susceptibilidade magnética nesta faixa de temperatura T > T,, para materiais que
apresentam transicao de fase magnética é dada pela relacao de Curie-Weiss, ajustada

a partir da Lei de Curie simples [5]:

(3.10)

Sendo C' a constante de Curie, que depende das propriedades do material, T' é
a temperatura e T, é a temperatura de Curie-Weiss. Essa relacao diz que conforme T’
se aproxima de 7, a susceptibilidade aumenta rapidamente, mostrando a eminéncia
da transicao de fase. A relacao acima nao é valida para temperaturas abaixo de T,
pois o material estd na fase ferromagnética com magnetizacao espontanea, sendo

valida somente na fase paramagnética com 7' > T.

A Temperatura de Curie-Weiss T, mostra onde o material ferromagnético
passa a ter comportamento paramagnético. Veja a figura abaixo, que ilustra o

comportamento da magnetizacao de um ferromagneto em funcao da temperatura.

M

s

nu

0 Tc:l

Figura 3.2: Diagrama de fase para o caso ferromagnético, figura retirada de [5].

A partir da figura 3.2, observamos que a magnetizacao maxima ocorre quando
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T = 0, conhecida como magnetizagao de saturacao. Nesta temperatura ocorre baixa
agitacao térmica e favorece a interacao de troca J, responsavel pelo alinhamento dos
momentos de dipolo magnéticos. O aumento da temperatura até um pouco antes
de T, faz a magnetizacao diminuir, porém mantendo ainda as caracteristicas do
ferromagnetismo, refletindo a influéncia da agitacao térmica dentro do material,
especificamente no alinhamento dos momentos de dipolo magnético. A transicao de
fase ocorre em T, e a partir dela, o material ferromagnético tem comportamento
paramagnético, pois o ordenamento paralelo dos momentos nao é mais favorecido
devido a alta agitacao molecular. Isso diz que, a energia J nao predomina no sistema,
mas sim a energia térmica, desta maneira, acima de T, o material ferromagnético

nao apresenta magnetizagao espontéanea |8, 5.

Nos materiais ferromagnéticos em temperatura ambiente observamos um
fendémeno que depende do histérico magnético, além do campo magnético externo
aplicado. O fendémeno em questao é conhecido como histerese magnética, ocorrendo
devido a evolugao dos dominios magnéticos influenciados por campo magnético ex-
terno aplicado H. Durante a variacao de intensidade e direcao de H os dominios
magnéticos tendem a se reorganizar em resposta a H, resultando em uma mag-
netizacao M. Ao retirar a acao do H o material nio retorna a condicao inicial,
apresentando uma magnetizacao remanente M,. Este fenomeno é descrito pela rela-
¢ao entre HeM , sendo representado graficamente pelo ciclo de histerese, mostrado

em seguida |8, 1].
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5 ¢

Figura 3.3: Representagao do ciclo de histerese para um material ferromagnético,
inicialmente com magnetizacao nula. Figura adaptada a partir de [1], [8] e [9].

A figura 3.3 descreve o ciclo de histerese, tendo pontos importantes para se
analisar ao longo das curvas. Inicialmente, o material ferromagnético esta desmag-
netizado, logo a curva da magnetizagao parte da origem. Entao, é aplicado um
campo magnético externo H , & medida que a intensidade do campo externo au-
menta, os dominios magnéticos tendem a se orientar paralelamente com o mesmo,
por meio da rotacao dos momentos magnéticos e do crescimento dos dominios mag-
néticos ja alinhados, chegando a saturacao da magnetizacao M, quando todos os
dominios da amostra macroscopica estao paralelamente alinhados com o H. A in-
clinagao da curva no processo inicial de magnetizacao ¢ uma caracteristica de cada
tipo de material, estando diretamente associada a sua permeabilidade magnética

inicial [10, 11, 8].

Apoés a magnetizagao de saturacao M, alcangada na figura 3.3, é diminuida
a intensidade do campo magnético externo até H = 0, porém a curva nao apresenta
0 mesmo comportamento (mesmo caminho da magnetizagao inicial) devido a exis-

téncia de uma magnetizacao residual, conhecida como magnetizacao remanente M,.
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A magnetizagao M, surge porque alguns dominios magnéticos permanecem alinha-
dos paralelamente, devido anisotropias magnéticas e acoplamentos dos momentos
magnéticos, mesmo sem a presenga de H. Como resultado, o material ainda possui
uma magnetizacao liquida, mesmo sem atuagao do H. Para eliminar a magnetizagao
residual M, é preciso que seja aplicado novamente um campo magnético externo, sé
que este deve ter sentido oposto a magnetizagao M,., fazendo os dominios magnéticos
tentarem se orientar na nova direcao de H. Com isso, os dominios nao estarao mais
orientados paralelamente entre si, assim desmagnetizando a amostrado material. A
intensidade do campo magnético aplicado para desfazer a magnetizacao remanente
M, é chamada de coercividade ou campo coercivo H/,. Ao continuar a aumentar a
intensidade do campo externo nesse novo sentido, novamente é alcancada a magne-
tizacao de saturacao, s6 que desta vez no sentido inverso, sendo chamada agora de

M! = —M, [10, 11, 8]

Na figura 3.3 é mostrada a etapa final do ciclo, onde os procedimentos feitos
anteriormente sao repetidos, mas com o sentido do campo externo invertido. O
campo externo é reduzido até H= 0, chegando a segunda magnetizacao remanente
M, indicando que ainda existe magnetizagao residual, mesmo na auséncia do campo
externo. Para eliminar M/ é entdo aplicado um novo campo externo no sentido
oposto a magnetizacao residual. O material torna-se desmagnetizado quando a
intensidade do campo externo atinge o valor do campo coercivo H.. Ao continuar
a aumentar a intensidade do campo externo nesse novo sentido, a magnetizagao
volta a crescer, até novamente alcangar a magnetizacao de saturacao inicial Mj,

completando o ciclo de histerese magnética [10, 11].
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O formato das curvas de histerese mudam de maneira significativa para cada
material e sofrem muitas influéncias devido variagoes térmicas, tensoes mecanicas e
histérico magnético. A &rea ciclo de histerese é muito importante, pois representa a
energia magnética perdida durante os processos de magnetizagao e desmagnetizagao.
A perda de energia magnética é evidenciada na forma de calor, podendo aumentar
a temperatura do material magnético, diminuindo sua eficiéncia em aplicacoes tec-

nologicas [11].

3.5 Antiferromagnetismo

O antiferromagnetismo mantém relagdo com o ferromagnetismo, pois estes
materiais possuem interacao de troca entre os momentos magnéticos. No caso an-
tiferromagnético, os dtomos vizinhos sao forgados pela interagao de troca ou "troca
magnética'a possuirem orientacao antiparalela entre seus spins, para minimizar a

energia do sistema e trazer estabilidade a este estado [62][11].

O alinhamento antiparalelo dos momentos magnéticos vizinhos é favoravel
quando a constante de acoplamento de troca é negativa J < 0, caracterizando assim
o antiferromagnetismo. A constante J influencia diretamente a intensidade da inte-
racao de troca e por consequéncia a temperatura em que o material sofre a transicao
para o estado paramagnético [1]. O antiferromagnetismo frequentemente acontece
quando a organizacao dos momentos magnéticos possibilita a divisao em duas sub-
redes diferentes e interpenetrantes. Cada sub-rede possui momentos magnéticos
orientados somente em uma dire¢ao, de maneira que esses momentos magnéticos

sao antiparalelos em relacao aos momentos magnéticos da sub-rede vizinha. As sub-
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redes sao interpenetrantes, logo cada momento magnético de uma sub-rede possui
somente vizinhos pertencentes a outra sub-rede. Assume-se que, o campo molecular
que cada spin em uma sub-rede sente é diretamente influenciado pela magnetizacao
provocada pelo alinhamento dos momentos magnéticos da sub-rede oposta. Outra

consideragao é a auséncia de campo magnético externo [11].

Um exemplo de material antiferromagnético é o didxido de manganés MnQO,,
onde o fon de oxigénio (O%7) esté carregado negativamente e posicionado entre dois
fons de manganés (Mn*") carregados positivamente. Isso significa que o manganés
de um lado do oxigénio possui uma orientagao de dipolo magnético e o outro man-
ganés posicionado no outro lado possui orientagao de momento de dipolo magnético
contraria. Esta orientagao contraria dos dipolos magnéticos do manganés ocorre
devido ao mecanismo de supertroca, onde o oxigénio faz o intermédio da interagao
entre os fons Mn*t, promovendo um alinhamento antiparalelo dos momentos de
dipolo magnéticos do manganés. Essa organizacao do arranjo minimiza a energia do
sistema, pois 0os momentos magnéticos se cancelam e consequentemente o material
apresenta baixo ou nenhum magnetismo em escala macroscopica, resultando em um

comportamento antiferromagnético [5].

O ferrimagnetismo ¢ um tipo de ordenamento magnético semelhante ao an-
tiferromagnetismo. O ferrimagnetismo também apresenta duas sub-redes opostas,
porém com diferentes magnitudes dos momentos magnéticos em cada uma delas, re-
sultando em uma magnetizacao liquida diferente de zero. Como foi estudado antes,
as duas sub-redes opostas do material antiferromagnético apresentam mesma mag-

nitude dos momentos magnéticos, logo se cancelam e resulta em uma magnetizacao

Instituto de Fisica - UFAL



3 Antiferromagnetismo 77

liquida nula. Assim, um antiferromagneto pode ser tratado como um ferrimagneto,
na condicao em que as sub-redes A e B possuam magnitudes de magnetizacoes de
saturacao iguais e opostas. Desta maneira, podemos escrever que as magnitudes
das magnetizacoes de saturagao M3* para a sub-rede A e M} para a sub-rede B,
matematicamente M3* = —M3*'. De acordo com a aproximagao de campo médio, a
temperatura de Néel Ty pode ser determinada usando essa relacao entre as magne-

tizagoes para descrever as interagoes entre os spins nas suas sub-redes [1] [11].

Abaixo da temperatura de Néel T, o ordenamento dos spins de um antifer-
romagneto é antiparalelo, resultando num momento magnético liquido igual a zero.
Para os materiais antiferromagnéticos, a temperatura critica T determina o ponto
onde o ordenamento caracteristico do antiferromagnetismo desaparece e o material
passa a se comportar como paramagnético. O ordenamento abaixo da temperatura
critica ¢é diferente do que estudamos nos materiais ferromagnéticos, onde os spins se
alinham paralelamente e resulta em pequenas regioes do material com magnetizagao

[1] [11][63].

Nos antiferromagnetos o comportamento da susceptibilidade magnética em
funcao da temperatura, quando T' = Ty, é uma pequena inflexao e nao uma diver-
géncia neste ponto. Essa inflexdo mostra o ponto de transicao para o desordena-
mento dos spins. Acima de T, o material exibe comportamento paramagnético e
consequentemente a susceptibilidade magnética diminui de maneira gradual com o

aumento da temperatura [1].

O efeito de um pequeno campo magnético externo num material antifer-

romagnético, pode ser calculado para temperaturas T" > Ty. A susceptibilidade
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magnética x,, ¢ dada por:
1

m X - 3.11

X

Essa é a Lei de Curie-Weiss, ja vista anteriormente. Foi alterado o termo
—T¢ e substituido por +7T. A partir desta expressao, podemos interpretar a sus-

ceptibilidade magnética na regiao de comportamento paramagnético.

A susceptibilidade magnética pode ser ajustada usando uma dependéncia de

Curie-Weiss, onde 6 ¢é a temperatura de Weiss. veja a seguir:

1

at (3.12)

Xm X

A partir da expressao 3.12 acima, observa-se a relagao entre o valor de 6 e o
comportamento magnético de um material. Se § = 0, o material é paramagnético.
Se 8 > 0 o material é ferromagnético. Neste caso, # corresponde a temperatura
de Curie Te. Se 8 < 0 o material é antiferromagnético. Agora 6 corresponde a
—Tx que é a temperatura de Néel. Para temperaturas inferiores a Ty, o material
antiferromagnético possui ordenamento antiparalelo entre seus spins, resultando em
um cancelamento miatuo dos momentos magnéticos e tornando nula a magnetizacao
total. Para temperaturas superiores a Ty o material apresenta comportamento

paramagnético [11] [63].

A seguir, apresentamos o gréafico da susceptibilidade magnética em funcao da

temperatura, em um sistema antiferromagnético.
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7

6 0 Ty T

Figura 3.4: Um antiferromagneto abaixo da temperatura de Néel apresenta spins
em orientacoes antiparalelas; a suscetibilidade atinge seu valor méaximo em 7y, onde
ha uma uma pequena inflexao bem definida na curva de x,, em fungao de T'. Figura
adaptada a partir de [1].

Para um material antiferromagnético § = —T. Considerando a constante
de Curie C', que depende das propriedades magnéticas intrinsecas do material, a
temperatura T' > Ty e considerando duas sub-redes, a Lei de Curie-Weiss assume a

seguinte forma:

2C

=) 3.13
T+Ty ( )

Xm

As medidas das temperaturas de Weiss obtidas experimentalmente em an-
tiferromagnetos podem ser significativamente diferentes de —Ty. Na maioria das
vezes, essa divergéncia ocorre devido a consideracao de que o campo molecular em
uma sub-rede depende apenas da magnetizacao da outra. Aplicar um campo mag-
nético em um antiferromagneto em temperaturas abaixo de T é mais complexo do
que se fizermos isso num ferromagneto abaixo de T¢. No caso antiferromagnético,

a dire¢ao na qual o campo magnético é aplicado é fundamental. Pois neste tipo de
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ordenamento nao existe uma vantagem energética para que os momentos magnéti-
cos se alinhem na direcao do campo, pois qualquer economia de energia em uma

sub-rede sera cancelada pelo custo energético na outra [11].

No proximo capitulo, abordaremos os modelos e métodos utilizados para o
desenvolvimento de nosso estudo. Discutiremos brevemente sobre ondas de spin,
interacao entre dois elétrons, origem da energia de interacao de troca, o Hamilto-
niano de Heisenberg para primeiros vizinhos isotrépico e anisotrépico, e interagao
antissimétrica do tipo Dzyaloshinskii-Moriya. Relembraremos as principais ideias
envolvidas na abordagem semicléssica para estudar magnons ferromagnéticos e an-
tiferromagnéticos. Também determinaremos o coeficiente de transmissao correspon-

dente para o espalhamento estacionario por um defeito de ligagao.
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Capitulo 4

Modelo e Método

4.1 Energia de interacao de troca

Vamos considerar um sistema simples com dois elétrons, o primeiro com
coordenada espacial r; e o segundo r,. Inicialmente, escrevemos o potencial de

coulomb para a interacao entre um par de elétrons:

62

U(r) =

= : 4.1
477'607’12 ( )

A distancia entre os dois elétrons ¢ dada por 112 = |ry — 7.

As fungoes de onda para o sistema sdo escritas em termos dos estados dos
dois elétrons, de maneira que a mesma seja o produto desses estados individuais. De
acordo com o Principio da Exclusao de Pauli, para um par de elétrons, a funcao de
onda total deve ser antissimétrica. A fun¢ao de onda total é escrita como o produto

da parte espacial com a parte de spin. Entao, se a parte de spin for simétrica, a
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parte espacial deve ser antissimétrica, e vice-versa [6].

Ty — % Wl )ebs(r2) + alra) ()] xs, (4.2)

Onde 4.2 é a funcao de onda do estado singleto, sendo os termos entre col-
chetes a parte espacial e yg a parte de spin da fun¢éao de onda. No estado singleto
os spins dos dois elétrons estao orientados de maneira antiparalela, resultando em
um estado com momento de spins total S = 0, sendo yg antissimétrica, e obrigato-

riamente a parte espacial da funcao de onda é simétrica . Escrevemos este estado

como ys = L ([14) — [41)) [6, 11].

vy = % alr)$s(r2) — Galrain(ro)] X (4.3)

Onde 4.3 ¢ a funcao de onda do estado tripleto, sendo os termos entre col-
chetes a parte espacial e x7 a parte de spin da funcao de onda. No estado tripleto
os spins dos dois elétrons estao orientados de maneira paralela, resultando em um
estado com momento de spin total S = 1, sendo yr simétrica e obrigatoriamente a
parte espacial da funcao de onda ¢é antissimétrica. Escrevemos estes estados como:

X1 = [11) para ms = +1, xro = & (1) + 1)) para ms = 0 e yr1 = 1)

para mg = —1 (6, 11].

A interagao entre os dois elétrons é coulombiana, logo nao é dependente do

spin. Desta forma, usaremos apenas a parte espacial das fungoes de onda.
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%z—%wwnwww+¢mwmwm, (4.4)
1
or = 7 [Va(r1)s(r2) — Va(r2)vs(r1)] . (4.5)

Podemos combinar as fungoes de onda dos estados singleto e tripleto da

seguinte maneira:

) = —= [B(F)(R) £ D)
P(71,73) = 7 [ (71)Y(72) £ (7)Y ()], (4.6)

De maneira que o sinal + ou — dependera do estado de spin ser singleto ou
tripleto respectivamente. A energia média dependera do estado do par de spins,

apesar da interacao entre os dois elétrons nao depender.

(WZ/W@%W@M&@WMm (47)
2
<U> = 4761-60 /¢*(771, FQ)T—L¢(F1, 772) drldrg. (48)

Sendo é a variavel no potencial de interacao entre as particulas, onde a

distancia 9 = |7} — T3]

Substituindo a fungao de onda espacial combinada 4.6 na equagao da energia

média 4.8:
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62

<U> = /WZ(ﬂWZ(@) + 1/12(7?2)1?;(7?1)] [%(771)%(7?2) + Tﬁa(@)%(ﬂ)] dridrs.

1
8meg T12

(4.9)

No primeiro colchete estao os produtos cruzados das fungoes de onda con-
jugadas, no segundo colchetes estao os produtos cruzados das fun¢des de onda nao

conjugados. Agora vamos resolver a multiplicagdo dos termos nos colchetes:

(U) =

{ / w;(F1)¢Z (772) iwa(ﬁ)wb(@) drydry

o2
8meg

i/ﬁmwwwbmammmwm
e (4.10)

i/@@wwwi%mwwwmm
T12

+/wZ(@)?/JZ(Fl)iwa(@)%(ﬂ)drldﬁ}-
T12

Da expansao dos termos dos colchetes obtemos quatro integrais, onde sao
mostradas as combinacoes possiveis dos produtos das func¢oes de onda conjugadas
e nao conjugadas, considerando as posicoes e os estados das particulas. A segunda
e a terceira integral possuem estrutura similares ao termo da integral de interagao
de troca, para isso, teremos que trocar as fungoes de onda dos elétrons a e b em
relacao as suas posigoes 1 e 3 em uma das duas integrais. Desta forma, elas ficarao
idénticas e poderemos somar e simplificar, passando a ter apenas uma integral para
estes termos. Repare que a primeira e a quarta integral também sao idénticas apos
fazermos os mesmos passos que antes, logo podemos soma-las e simplificar em apenas

uma integral, veja:
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2
) = 827560{/w:(ﬂ)wg(@)iwa(ﬁ)wb(@)drldr2
(4.11)
+ / O (F)Y; (@)i%(@)zpb(mdrldm}
12
2
(U) = 4;0{/@/)Z(Fl)wZ(Fg)é@ba(ﬁ)%(@)drldm
(4.12)

+ / w:;mw;(fz)iwa%)wb(mdmdrz}.
12

Vemos que (U) ¢é escrita como a soma de dois termos. Estes representam
contribuigoes diferentes. O primeiro é o termo da energia de contribuicao direta,
onde nao ocorre interagao de troca. Isso significa que os elétrons permanecem em
suas posigoes originais. O segundo termo é a contribuicao da energia de interagao
de troca, onde as func¢oes de onda dos elétrons mostram que, os elétrons trocam de

posi¢ao devido a simetria dos estados entre duas particulas idénticas [6]:

<U> =F+ Jtroc&a (413)
sendo:
2
E= 4710 / @Dé(ﬂ)@bé(@)%12%(7?1)%(@)drld@, (4.14)
€
? 1
Jtroca = %60 /¢Z(F1)¢Z(F2)r—12¢a(772)¢b(771)drldr2, (4.15)
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A energia média (U) do sistema possui a soma de dois termos, sendo um
deles a energia de interacao de troca Ji..cq, decorrente do principio da exclusao de
Pauli. O termo Ji..., ¢ dependente do tipo de estado do spin do elétron, sendo
singleto ou tripleto. Logo, o alinhamento dos spins influencia na energia média.
Desta maneira, o Hamiltoniano que descreve a energia de troca entre um par de

spins deve ser escrito considerando suas componentes S; e S [1, 67, 72]. Entao:

Htroca = _2Jtroca §1 : §2- (416)

Vamos chamar a constante de acoplamento de troca Ji..., de J. Quando
J > 0, significa que Eg > E7p, logo o estado tripleto (S = 1) é favorecido. Quando

J <0, nos diz que Eg < Er, entao o estado singleto (S = 0) ¢é favorecido [11].

4.2 Hamiltoniano de Heisenberg

Uma das maneiras de estudar como os materiais soélidos se comportam é
através do modelo de Heisenberg. O modelo foi desenvolvido em 1928 por Werner
Heisenberg, devido a importancia da energia de interacao de troca em materiais
magnéticos, principalmente para determinar os seus ordenamentos magnéticos |11,
73]. Este modelo considera as interagoes magnéticas microscopicas entre vizinhos

proximos, sendo definido pelo seguinte Hamiltoniano:

l
l

N

(4.17)

H=-7) 8-

i3)
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No somatério da equacgao 4.17 o fator 2 é omitido, pois cada par de spins é
incluido duas vezes. Isso significa que estamos realizando a soma tanto para ¢ < j
quanto para ¢ > j. Podemos reescrever a soma somente para ¢ > j, evitando

contagem dupla

H=-27) 585 (4.18)

Sendo J a constante de acoplamento de troca, o simbolo > (i,j} mostra que a
soma ¢ realizada sobre os pares de spins vizinhos e os operadores de spin 57Z e gj sao
vetores tridimensionais. E importante diferenciar a dimensionalidade do parametro
de ordem D dos operadores de spin, da dimensionalidade d da rede em que os
spins estao distribuidos. No modelo de Heisenberg D = 3, pois os operadores de
spin sao vetores tridimensionais, ja a dimensionalidade da rede de spins pode ser

d =[1,2,3...] dependendo do caso estudado [11].

O Hamiltoniano de Heisenberg mostrado na equagao 4.18 representa o modelo
XXX, que ¢ aplicado quando a interagao de troca do sistema ¢é isotropica entre as
componentes de spin. Outros modelos do Hamiltoniano de Heisenberg muito impor-
tantes sao 0s XX Z e XY Z. O XX Z descreve uma interacao de troca havendo uma
componente anisotropica, enquanto o XY Z descreve as interagoes de troca onde as
componentes do spin apresentam anisotropia em todas as dire¢oes. Aqui focaremos
no modelo com anisotropia X XZ, onde as interagoes ao longo das direcoes = e y
possuem a mesma intensidade da constante de acoplamento, enquanto a interagao

na dire¢do z ¢ diferente [74]. O Hamiltoniano para este modelo é o seguinte:
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H=—2J) [S;-8;+A(SF-S7+5Y-8Y)]. (4.19)
{i.d}

Como no modelo anterior, J é a constante de acoplamento de troca e A é o
coeficiente de anisotropia, responsavel controlar as interagoes nas direcoes que atua.
Perceba que, para o valor do coeficiente A = 1 o Hamiltoniano é o mesmo do caso
isotropico X X X, enquanto para A = 0, sobrevive apenas a componente S* dos

spins, resultando no modelo de Ising.

Em certos materiais, a energia de anisotropia age direcionando a magneti-
zagao em diregoes ou eixos especificos, chamados pela literatura de "direcoes fa-
is". Esse feno incipalmente devid 1 t in-6rbit i
ceis". Esse fendmeno surge principalmente devido ao acoplamento spin-érbita, pois
a magnetizacao percebe a arquitetura da rede cristalina, devido & ocorréncia de so-
breposigoes dos orbitais eletronicos. Como exemplo de material, temos os cristais

ferromagnéticos [1].

4.3 Interacao de troca Antissimétrica

A interagao de super troca ocorre quando um atomo de oxigénio funciona
como um agente mediador para a interacao entre fons magnéticos proximos, possi-
bilitando tanto o alinhamento, quanto o desalinhamento dos seus spins, mesmo nao

havendo conexao direta entre estes fons [11].

Algo semelhante acontece quando existe a interacao spin-o6rbita, porém nao é
necessario haver um agente intermediario, como o atomo de oxigénio. Na interacao

spin-orbita, um dos ions magnéticos é afetado diretamente, provocando um estado
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excitado e consequentemente alterando a orientacao de spin desse fon. A mudanca
no estado de spin do fon afetado possibilita a interacao com o estado fundamental de
outros fons préoximos. Logo, essa interagao ¢ especial e possui caracteristicas especi-
ficas que levam a uma interagao de troca antissimétrica, conhecida como interagao
de Dzyaloshinskii-Moriya [11, 75, 76]. Podemos escrever o Hamiltoniano para essa

interacao, quando ocorre entre dois spins S7 e S

[:-’DM =D (51 X SQ) (420)

Onde a intensidade e a direcao da interagao Dzyaloshinskii-Moriya sao des-
critas pelo vetor D. Se o ambiente no entorno dos spins possuir simetria de inversao
em relacao ao ponto médio entre eles, permitindo trocar os spins de posi¢ao sem
alterar o sistema, o vetor D énulo. A interagao do tipo Dzyaloshinskii-Moriya é de-
pendente de uma antissimetria na rede cristalina ou cadeia de spins, caso nao exista,
a interagao desaparece. A simetria de inversao impossibilita haver uma direcao pre-
ferencial para que D possa atuar, desta forma o efeito da interagao ¢ eliminado

[76, 11].

Muitos materiais nao apresentam simetria de inversao, logo a interacao Dzya-
loshinskii-Moriya acontece, podendo induzir os spins a terem uma direcao preferen-
cial, a depender da simetria do sistema. O vetor D pode ser paralelo ou perpendi-
cular em relacao a "linha"que conecta os dois spins. A interacao tenta orientar os
spins S_i e S_; em angulos de 90 entre si, sendo que essa orientagao entre os spins
acontece em um plano que é perpendicular a ﬁ, que é favoravel para minimizar a

energia do sistema. O "canting"é uma pequena rotacao dos spins que surge desses
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alinhamentos entre os spins e D. O "canting"é mais comum nos antiferromagnetos,
e resulta em um ferromagnetismo fraco perpendicular ao eixo do spin, mesmo o

material sendo antiferromagnético [76, 75, 11].

4.4 Magnons em cadeias de spin ferro e antiferro-
magnéticas

Estudaremos o espalhamento estacionario de excitacoes de mégnons por um
defeito de ligacao entre duas cadeias de spins de Heisenberg isotropicas. Longe do
defeito, a energia de acoplamento de um determinado spin adimensional 5, com seus

primeiros vizinhos é escrita como

E, = _2J§p ) (gpfl + gpﬂ)a (4.21)

onde J é o acoplamento isotrépico da energia de troca ao longo das cadeias
laterais. Introduzindo o momento magnético fi, = —gugS,, onde g & o fator giro-
magnético e up ¢ o magneton de Bohr, essa energia de acoplamento pode ser escrita
em termos do campo magnético efetivo sentido por fi, vindo do acoplamento com

seus vizinhos, como

3 Hp
S, =2 4.22
! guB ( )
E, = ~2J(=2) (S, + §p). (4.23)
guB
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Sabendo que

Ep = —[ip - By, (4.24)

¢ determinado o campo magnético efetivo B, = —2.J(S,_y + S,41)/gus. A
equacao de movimento de Heisenberg para §p pode, portanto, ser escrita em termos

do torque efetivo que atua sobre ela

(4.25)

A relacao de dispersao das excitacoes dos magnons pode ser determinada
dentro da aproximagcao semiclassica, onde os spins sao tomados como vetores cléssi-
cos e apenas pequenos desvios de spin do estado fundamental sao considerados. Esta
abordagem é particularmente precisa para valores S grandes. Aqui, relembraremos
os principais passos de tal abordagem semicléssica que mais tarde sera usada para

estudar o problema do espalhamento estacionéario.

No caso de uma cadeia ferromagnética (J > 0), o estado fundamental é
totalmente saturado com todos os spins apontando na mesma dire¢ao. Veja a figura

4.1 a seguir:
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Figura 4.1: Representacao esquematica de uma cadeia de spins ferromagnética sem
defeito de ligagao. A interacao de troca ferromagnética que se conecta ao longo da
cadeia é J e a é o espagcamento da rede. Todos os spins 5_’;, tém a mesma orientagao
no estado fundamental ferromagnético saturado.(Fonte: Elaborado pelo autor).

Resolvendo os produtos vetoriais da equagao 4.25, separando os resultados
para cada coordenada e em seguida fazendo a aproximagao semi-classica S* = S e
ST 5Y <« S, podemos considerar as componentes z de todos os spins 5% = S no
estado fundamental, com a excitagao apenas dando origem a pequenas componentes

transversais que, de acordo com a equagao de movimento de Heisenberg, obedecem

—LF = 45JSY—25J(S)_, +55,1), (4.26)

—L = —ASJSy+25J(S5_ + S;.0). (4.27)

Essas equacoes do movimento acopladas podem ser resolvidas introduzindo
as contrapartes classicas dos operadores de levantamento de spin S;r = S, +15),

cuja equagao de movimento é
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_l’_

ds
h dtp = —4iSJS; + 2iST(SS | + SF). (4.28)

Esta tdltima equagao de movimento (4.28) suporta solugdes harmoénicas de
mégnons ferromagnéticos S; = ue!Pke=w!) onde a é o espacamento entre os sitios
vizinhos, k é o vetor de onda da excita¢ao harmoénica e w é sua frequéncia com uma
relacao de dispersao. Substituindo a solugao harmonica na equacao 4.28, chegamos

na relagao de dispersao para o caso ferromagnético

hw =4S J[1 — cos (ka)], (4.29)

Sendo quadratico no regime de k pequeno, de acordo com a natureza massiva
dos magnons ferromagnéticos. Vale ressaltar que a relagao de dispersao de méagnons
ferromagnéticos, derivados da abordagem semiclassica, coincide com a relagao de

dispersao exata quando uma solugao completa da mecéanica quantica ¢ desenvolvida.

Para o caso de uma cadeia antiferromagnética (J < 0), a abordagem semi-
classica assume que o estado fundamental é semelhante ao estado de Néel, tendo

uma sequéncia alternada de spins para cima e para baixo. Veja a figura 4.2 a seguir:
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a'=2a

1 < »,
] ] ' a ' [] ]
l ’ ’ I
] ]
J J J J J
: :
] ]
SP:-I;G P=0;% SP:(); ¥ SP=1; +

Figura 4.2: Representacao esquematica de uma cadeia de spins antiferromagnética
sem defeito de ligacao. O acoplamento de troca antiferromagnético ao longo das
cadeias laterais é J, a é o espacamento da rede. Os spins tém orientagoes alternadas
no estado fundamental semiclassico de Néel. a’ = 2a representa a célula unitaria
dessa configuracao de spin.(Fonte: Elaborado pelo autor).

Aqui, consideraremos a célula unitaria p-ésima da configuracao de spins no
estado fundamental, mostrada na figura 4.2, composta por um par de spins apon-
tando em diregoes opostas Sy, = S e S; | = —S5. As componentes transversais

desses dois spins obedecem as equacoes de movimento distintas, dadas por:

h—2 = —48JSY, —2SJ(SY + SV, ), (4.30)

h—l = 4SS5, +28J(SE + S5y ), (4.31)

h—Lt = 4SJSY, +2SJ(SY, , + SY.), (4.32)

h—Dt = —4SJST, —28J(S%, 4+ S%,). (4.33)

A introducao das variaveis de levantamento de spin permite-nos reduzir este

conjunto de equagoes de movimento a um par de equagoes acopladas, na forma
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dst
h_d?T = 4iSJST +2iSJ(S) + S, ), (4.34)
sy, |
h dt7 = —4iSJ S, = 2i8J (S, + Sy 4)- (4.35)

Este conjunto de equagoes também suporta solu¢oes harmonicas de magnons

antiferromagnéticos, mas com diferentes amplitudes nas sub-redes com spins para
. . . ’_ . ’_ ,

cima e para baixo: S;T = etk —wt) o S;ri = ve'Phe’ =Y onde @/ = 2a. Uma algebra

direta fornece a relacao de dispersao

hw = |45 J sin (kd'/2)], (4.36)

Sendo linear para k pequeno devido ao carater nao massivo dos magnons
antiferromagnéticos. A razao entre as amplitudes de onda nas duas sub-redes é
obtida a partir de uma das equagoes de movimento (4.34 ou 4.35), ao substituir as
solugoes harmoénicas de magnons antiferromagnéticos e a relagao de dispersao para

a cadeia antiferromagnética, dada na equacao 4.36. O resultado é o fator f a seguir:

2[1 — Jsin (ka'/2) )

(4.37)
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4.5 Espalhamento de magnons ferromagnéticos por
um defeito de ligacao

Aqui, consideraremos a solu¢ao do espalhamento estaciondrio de magnons
ferromagnéticos por um defeito de ligagao com um acoplamento de troca anisotropica
e uma interacao antissimétrica de Dzyaloshinskii-Moriya. Considerando que essa
ligacao defeituosa esta entre os sitios p = 0 e p = 1, como ¢ mostrado na figura

abalxo:

Defect Bond

J,-A-D

Sp=_1 Sp:() SP=1 szz

Figura 4.3: Representacao esquematica de uma cadeia de spin ferromagnética com
um defeito de ligagao. O acoplamento de troca ferromagnética ao longo das cadeias
laterais é J. O defeito de ligagao tem um acoplamento de troca mais fraco J;, com
uma anisotropia transversal A e interagao Dzyaloshinskii-Moriya antissimétrica D.
a ¢ o espacamento da rede. Todos os spins gp tém a mesma orientacao no estado

fundamental ferromagnético saturado.(Fonte: Elaborado pelo autor).

Consideraremos a energia de interagao entre os spins primeiros vizinhos. O
spin 5},20 interage com 0s spins §p:,1 e gpzl. Entre os sitios p = 0 ep =1
a energia de interagao é descrita pelo Hamiltoniano de Heisenberg anisotropico e
antissimétrico, pois existe o defeito entre eles, enquanto a energia de interacao entre

os sitios p = 0 e p = —1 é descrita pelo Hamiltoniano de Heisenberg isotrépico e

simétrico. Faremos as mesmas consideracoes para analisar as interacoes a partir do
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spin do sitio S,—1, que interage com os spins vizinhos dos sitios S,—y e S,—2. Sendo
que a interacao com o vizinho a esquerda do sitio p = 1 passa pelo defeito, enquanto

que a interacao a direita nao passa pelo defeito.

A energia de interacao entre os sitios onde o defeito faz a ligacao é dada pelo

Hamiltoniano de Heisenberg anisotropico e antissimétrico a seguir:

—

ﬂf:4u$$+m$$+$$nfmixjﬁ (4.38)

Sendo J; o acoplamento de troca do defeito ao longo do eixo z, A ¢ o fator de
anisotropia de troca dos acoplamentos transversais e D ¢é a energia de acoplamento
da interacao antissimétrica Dzyaloshinskii-Moriya. Consideramos D = Dz, para

simplificar escrevemos Dz = D.

J& a energia de interagao entre os spins dos sitios distantes do defeito ¢é

descrita por:

Eij = —2J[S7S7 + 575% + SVSY], (4.39)

onde J é o acoplamento de troca longe do defeito.

Assim, podemos escrever as energias de acoplamento dos spins S,—p € Sp=1

com seus primeiros vizinhos

Ey=FE_1o+ Ey, (4.40)

El == EO,l + ELQ‘ (441)
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Fazendo a substituicao dos devidos Hamiltonianos quando a interacao envolve
o defeito (equagao 4.38) e quando nao envolve (equagao 4.39) nas equagoes 4.40 e

4.41, encontramos os campos moleculares efetivos

2J5%
gl
2J5%
gty
g, - 2
Hb (4.42)
. 2.J,5%
Bl - — 9
glty
B — _[2J1A5f + DS%
gty
2J;ASY — DS*
BY = —[=2 =
gity
¢ JS,
2 z
B = —-—-,
gty
v 2J,AS% — DSY
BO = _[ . . ]7
gy
Bg _ _[2J1AS€{ + DSg],
It (4.43)
; 2J55
BQ = )
gty
2 X
BT = — J S5 ’
glp
gy 251
glty

A partir da energia de acoplamento descrita em (4.40), obtemos os campos
moleculares efetivos definidos em (4.42). Da mesma forma, a partir de (4.41) obte-
mos os campos moleculares efetivos definidos em (4.43). Entdo, podemos escrever

as equagoes do movimento, como mostrado na equagao (4.25)

Instituto de Fisica - UFAL



4 Espalhamento de magnons ferromagnéticos por um defeito de ligacao 99

s, . . .

h_dto = Jio X (B_1 + B.1), (4.44)
dsS L

h dt“ — iy X (By + By). (4.45)

Em seguida, resolvemos os produtos vetoriais e substituimos os campos mo-
leculares efetivos, chegando nas equagoes do movimento separadas por coordenadas.
Entao, fazemos a aproximacao semi-classica ja discutida na se¢ao de Magnons em
cadeias de spin ferro e antiferromagnéticas. Por fim, obtemos as equagoes do movi-

mento acopladas em termos das componentes transversais.

Para o sitio com Sy:

W5 = SY(2J5 +2J,5) — S (21ASY — DSY +2J5Y)) (4.46)

hB8 — S (21,AS8: + DSY +2J5% ) — S5(2JS + 2.11.5). (4.47)

Para o sitio com Si:

WL = SY(20,8 +2J8) — S (2J,ASY + DSE + 2J5Y) (4.48)
W S (24,A88 — DSY +2J5%) — ST(21,S + 2J8). (4.49)

Essas equacoes de movimento acopladas podem ser resolvidas introduzindo

os operadores de elevacao S;r = S, +145), 0 que nos permite reduzir este conjunto
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de equagoes de movimento a um par de equagoes:

RIS = —9iS(J + J)ST +2iSJST, + (2iSHA + SD)SY,
BL— 2iS(J + J1)ST +2iSTS5 + (2iSHA — SD)S;. (4.50)

Na abordagem de espalhamento estacionario, uma onda harmoénica de am-
plitude I vinda do lado esquerdo do defeito é parcialmente refletida com amplitude

R e parcialmente transmitida com amplitude 7.

[ ei(pka—wt) T eilpka—wt)
AN RN AL
. .
J J Defe_ct Bind J J
J-A-D
—AAAAL

Rei(—pka—wt)

Figura 4.4: Representagao esquematica de uma onda de spin incidente em uma ca-
deia de spins ferromagnética com um defeito de ligacao anisotropico e antissimétrico.
A regiao defeituosa possui propriedades magnéticas distintas em relagao ao restante
das cadeias laterais, o que origina diferentes relacoes de dispersao para as ondas
de spin. A onda de spin ao atingir o defeito, pode ser parcialmente transmitida e
parcialmente refletida a depender dos parametros de interacoes do defeito. Todos
os spins estao alinhados paralelamente na mesma dire¢ao no estado fundamental
ferromagnético saturado. a é o espacamento da rede desta configuragao de spins.
(Fonte: Elaborado pelo autor).

Portanto, as solugoes de onda nos lados esquerdo e direito do defeito tém a
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forma:

S+ — Iei(pkafwt) + Rei(fpkafwt) (p < 0)7

SF = Teilphemen (p>1). (4.51)

Substituindo as solugdes acima (4.51), nas equagoes de movimento (em ter-
mos dos operadores de levantamento de spin 4.50) para os sitios conectados pelo

defeito, temos

Na equagao do sitio 570:

[(2J1ASi+ DS)e*| T + [2JSie™h — (28 + 2J,5)i + hwi] R = (4.52)

[—ihw + (2JS + 2J,8)i — 2JSe~ ] I.

Na equacao do sitio 5?1:

[2JSie? — (208 + 2J,8)ie™ + iwhe™® | T + [(2J;ASi — DS)|R = (4.53)

— (2J,ASi — DS) 1.

Os resultados acima sao usados para determinar as amplitudes de transmissao
e reflexao das ondas de spin. Para melhor observacao, as equagoes do movimento
para os sitios conectados pelo defeito serao organizadas na equagao matricial a seguir:

a11 Aa12 T by (4 54)

Q21 Q22 R by
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onde:

ann = (2iSJIA+ SD)e*e (4.55)
ayy = 2iSJe* —2iS(J + Jy) +ihw | (4.56)
agy = 2iSJe* —2iS(J + Jy)e* 4 ihwe™™ (4.57)
azpy = 2iSJA—SD | (4.58)
by = 2S(J+J) —2iSJie”* — hwi | (4.59)
b, = —(2iSJ,A—-SD) , (4.60)

a partir de 4.54 calculamos os determinantes principal, de transmissao e de

reflexao respectivamente

air Q12 apy Ib aipz Iby

Ap = , Arp= , Arp= , (4.61)
Qg1  A22 az Iby azy  Iby

sendo T' = ﬁ—ITD e R = ﬁ—l’j, do qual se obtém os coeficientes de transmissao

(tr = |T/I|?) e reflexdo (rp = |R/I|*) de méagnons ferromagnéticos espalhados pela
ligacao defeituosa. A linearidade e Hermiticidade do Hamiltoniano implica a regra

de conservacao tgp + rp = 1.
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4.6 Espalhamento de magnons antiferromagnéticos

por um defeito de ligacao

A abordagem acima pode ser estendida para estudar o espalhamento de mag-
nons antiferromagnéticos por um defeito de ligacao semelhante. Aqui, considerare-
mos o defeito de ligacao entre os dois spins na célula p = 0, tendo orientacoes de

spin opostas no estado fundamental.

r — 2
4 f= >,
] ] a ] ]
] ‘ ' ]
: ' : :
! Defect Bond !
J J - J J
] ]
: J1' A-D :
P=-1;¥ P=0;4 SPIO;& P=1;4

Figura 4.5: Representacao esquematica de uma cadeia de spins antiferromagnética
com defeito de ligagao. O acoplamento de troca antiferromagnética que conecta as
cadeias laterais é J. O defeito de ligacao tem um acoplamento de troca mais fraco J;
com uma anisotropia transversal A e interagao Dzyaloshinskii-Moriya antissimétrica
D. a é o espacamento da rede. Os spins apresentam uma configuragao alternada,
com orientagoes antiparalelas (opostas) em sitios vizinhos no estado fundamental
semiclassico de Néel. a’ = 2a representa a célula unitaria desta configuracao de

spins.(Fonte: Elaborado pelo autor).

De maneira semelhante ao que foi feito anteriormente no caso ferromagnético,
consideraremos a energia de interacao entre os spins primeiros vizinhos. O spin Sﬁ(m
interage com os spins S ——1€ gp:w. Entre os sitios p = 0,1 e p = 0, | a energia de
interagao ¢ descrita pelo Hamiltoniano de Heisenberg anisotropico e antissimétrico

4.38, pois existe o defeito entre eles, enquanto a energia de interacao entre os sitios
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p=0,Tep=—1,] édescrita pelo Hamiltoniano de Heisenberg isotropico e simétrico
4.39. Faremos a mesma consideragao para analisar as interacoes a partir do spin do
sitio gp:07 | que interage com os spins vizinhos dos sitios gp:07¢ e ,Sq'p:m. Sendo que
a interacao com o vizinho & esquerda do sitio p = 0, ] passa pelo defeito, enquanto

que a interacao a direita nao passa pelo defeito.

Devemos escrever duas equagoes para as energias de acoplamento entre spins

vizinhos. A primeira equagao para §07T e a segunda para 5’0, 1

Eoy = Eom,00 T Lo, (4.63)

Substituindo os devidos Hamiltonianos, considerando a intera¢ao com o de-
feito (4.38) ou a nao interagao com o defeito (4.39), poderemos determinar os campos

moleculares efetivos

2J5*
S ——_
’ gy
2J85%
BflJ, = Biiiags 2
' gip
Yy
o gy 4.64
’ gip
. 2J1AS§7¢ + DS&l
0k gty
2J;ASY  — DS¥
By, = -l
' 9lp
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e
; 2JS§
BOvT - — A
gy
o1 = -l 9l
o1t — ’
GHp
4.65
al giy
- 2JS'{”
Bl;T - — 7/]\
gl
Yy
y _ _ 2JSl,T )
b (U

A partir da equagao para a energia de acoplamento (4.62), obtemos os cam-
pos moleculares efetivos definidos em (4.64). Da mesma forma, a partir de (4.63)
chegamos nos campos moleculares efetivos da equagao (4.65). Entao, usando como
base a equagao (4.25) podemos escrever as equagdes de movimento para os sitios
ligados ao defeito na cadeia antiferromagnética, analogas as da se¢ao anterior (4.44
e 4.45) no espalhamento ferromagnético. As equagoes de movimento semiclassicas
para o espalhamento antiferromagnético, em termos dos operadores de levantamento

correspondentes, sao escritas da seguinte maneira:

dSg.
dgm = 20S(J 4+ J1)S§, +2iSTS*, | + (2iS/ A+ SD)S;,,  (4.66)

dSg
h—d? = —2iS(J + J1)Sy, — 2iSJS], — (2iS/A — SD)S5..  (4.67)
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4 Espalhamento de magnons antiferromagnéticos por um defeito de ligacao 106

A solucao do espalhamento estacionario em todos os sitios a esquerda da li-
gacao defeituosa inclui ondas incidentes e refletidas com diferentes amplitudes nas
sub-redes Up e Down. No lado direito da ligagao defeituosa, ha uma onda transmi-

tida com amplitudes distintas nas sub-redes Up e Down, veja a figura 4.6.

Iei(pkafwt) Tei(pka—wt)
JVUR a'=2a
1 < >,
] ] a ] ]
A A R
J j Defect Bond j
i - == \
' _ _ '
1 J1 A D '
SP=—1;¢ P=0;4 SPIO;{ P=1;4
Rei(—pka—wt)

Figura 4.6: Representacao esquematica de uma onda de spin incidente em uma
cadeia de spins antiferromagnética com um defeito de ligacao anisotrépico e antis-
simétrico. A regiao defeituosa possui propriedades magnéticas distintas em relagao
ao restante das cadeias laterais, o que origina diferentes relagoes de dispersao para
as ondas de spin. A onda de spin ao atingir o defeito, pode ser parcialmente trans-
mitida e parcialmente refletida, a depender dos pardmetros de interacoes do defeito.
a é o espacamento da rede. Os spins tém orientacoes alternadas Up e Down no
estado fundamental semicléassico de Néel. @’ = 2a representa a célula unitaria desta
configuragao de spins.(Fonte: Elaborado pelo autor).

Portanto, as solu¢oes de onda nos lados esquerdo e direito do defeito tém a
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forma:

St s = Lie' W=l 4 Ret(pha=eh) (4.68)
Stoy =Tyerhe—n (4.69)

St 4= The'Pha=en (4.70)

S;:fu _ Iiei(pka’—wt) + Rwi(—pka'—wt) 7 (4.71)
(4.72)

Substituindo as solugoes para o espalhamento estacionario nas equagoes de
movimento dos sitios conectados ao defeito (4.66 e 4.67), em seguida simplificando as
amplitudes distintas nas sub-redes, (que dependem da orienta¢ao dos spins) através
do fator f, descrito em (4.37), depois escrevendo a amplitude de onda de spin Down
como a amplitude de uma onda de spin Up vezes o fator f, poderemos diminuir pela
metade o nimero de incognitas das solugoes. Com I/Iy = (R /Ry)* = f (ver Eq.

4.37) e com a razao T| /Ty = f. Chegamos as seguintes relagoes:

A partir de 4.66,

(2J1ASi+ DS) fT1 + [(whi + (215 +2JS)i + 2JSife™) Rt = (4.73)

[—iwh — (218 + 2JS)i — 2] Sie” ™ f] I,
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e a partir de 4.66,
liwhf — (218 +2J9)if — 2JSie* Tt — (2J,ASi — DS)R} = (4.74)

2J,ASi — DS|IT.

As solugoes de espalhamento estacionédrio também podem ser colocadas em

forma de matriz,

Onde,

C11
Ci2
Ca1
C22

dy

da

C11 C12 TT dq
= L.
Co1 C292 RT d2
(2iSA + SD)f |

2iSJe* f* 4 2iS(J + J) +ihw |

—2iSJe* — 2%8(J 4+ J))f +ihwf |
—(2iSJ,A — SD) |

—2iS(J 4 Jy) — 2iSJ fe”** — hwi |

2%SJA —SD |

(4.75)

(4.76)
(4.77)
(4.78)
(4.79)
(4.80)

(4.81)

a partir de 4.75 calculamos os determinantes principal Ap, de transmissao

Ar e de reflexao Ag, sendo as amplitudes das ondas de spin transmitidas e refletidas,

respectivamente T = ﬁ—JTD e R= ﬁ—g. A partir do qual os coeficientes de transmissao

(ta = |T3/I:|*) e reflexao (ra = |R+/I+|?) de mégnons antiferromagnéticos podem
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4 Espalhamento de magnons antiferromagnéticos por um defeito de ligacao 109

ser extraidos diretamente (também com t4 + r4 = 1).

No proximo capitulo, serao apresentadas e discutidas as principais carac-
teristicas dos espectros de transmissao a partir das implementacoes de diferentes
parametros e valores do acoplamento da interagao de troca, anisotropia e antissime-
tria do defeito. Os resultados do trabalho abordam tanto as cadeias ferromagnéticas

quanto as antiferromagnéticas.
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Capitulo 5

Resultados e Discussoes

Neste capitulo, consideraremos as unidades |J|= S = 1 sem perda de ge-
neralidade. Comegamos considerando o caso de um defeito isotropico (A = 1) e
simétrico (D = 0). Assim, a ligagdo com o defeito tem um acoplamento de troca
isotropico que difere do acoplamento nas cadeias laterais. Restringiremos nossa
analise a um acoplamento mais fraco na ligagao com o defeito. A Figura 5.1 a se-
guir, mostra as caracteristicas espectrais do coeficiente de transmissao de magnons
ferromagnéticos para valores distintos do acoplamento do defeito J;. Os magnons
antiferromagnéticos apresentam os mesmos espectros de transmissao neste caso, ou
seja, ta(kd' | h|,A=1,D =0)=tp(ka,JJ;,A=1,D =0). Modos quase uniformes
com ka << 1 sao fracamente afetados por um defeito simétrico e isotrépico, sendo
quase totalmente transmitidos. A transmissao se degrada para modos com com-
primentos de onda menores (vetores de onda maiores), desaparecendo por ka = 7.
Além disso, diminui quando o acoplamento do defeito é enfraquecido, desaparecendo

no limite de J; — 0 para o qual as cadeias laterais se desacoplam.
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ka

Figura 5.1: Espectros de transmissao de magnons ferromagnéticos ¢ incidentes em
um defeito de ligacao isotropico (A = 1) e simétrico (D = 0) com valores distintos
do acoplamento de troca J;. As energias estao em unidades de acoplamento de
troca J ao longo das cadeias laterais. Os modos quase uniformes com ka << 1
sao fracamente afetados pela ligacao do defeito e quase totalmente transmitidos. O
coeficiente de transmissao diminui quando o acoplamento do defeito é enfraquecido,
desaparecendo nos limites de J; — 0 e ka — 7. Para magnons antiferromagnéticos,
tem-se t4(ka') = tp(ka). (Fonte: Elaborado pelo autor).

Para dividir o papel desempenhado pela anisotropia e antissimetria no pro-
cesso de espalhamento, também consideramos o caso de J; = J. Os magnons ferro-
magnéticos estao fortemente espalhados em ambos os limites de ka — 0 e ka — ,
representando a simetria tp(ka) = tp(m — ka). Um comportamento ndo monotd-
nico se desenvolve quando a antissimetria ¢ introduzida em um defeito anisotrépico.
Inicialmente, melhora a transmissao para pequenos graus de antissimetria, antes de
levar a niveis de transmissao menores. A banda plana de transmissao transparente
ocorre para D = 2v/1 — A2, uma condicdo que pode ser calculada diretamente das
equagoes matriciais para os méagnons ferromagnéticos em 4.60, assumindo R = 0
para todos os vetores de onda. A transmissao de magnons antiferromagnéticos para
Ji = J satisfaz ta(kd',J; = —1,A, D) = tp(ka/2,J; = 1,A,D). Consequente-

mente, a transmissdo méaxima de magnons antiferromagnéticos ocorre em ka’ = 7,
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com comportamento nao monotdnico se desenvolvendo, semelhante a banda plana
de transmissao transparente, quando tanto a anisotropia, quanto a antissimetria sao

consideradas. Veja a seguir na figura 5.2:

L I L T T T — 1 T 1T T 1T T 1T T T T 1
10— = e iz = 1732 1.0—-1.732 —/~'.——- —oTiTimiTem T e
- 2.0 mmmm - A - , IS ]
08~ ' 10° oo o5 ,.2'0 10 .
L1 , N - L - |
/ \ ) ; , ——
06/ _ Vi 0.6 ! y =0. -
NLL i ,’I D=0.0 Y N“: L // |
0.4 —" / \\\ |— 0.4 - ’_-I /// —
- \ r- / _
mo Vo D,
\ o I
02/ 3 02H i
Iy J,=1.0 (a) \ \} L J,=-10 (b)
0.0 L I | ! | | | | | | | | \\-' 0.0 12 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 |
00 05 10 15 20 25 3.0 00 05 10 15 , 20 25 3.0
ka ka

Figura 5.2: (a) Espectros de transmissao de magnons ferromagnéticos (J = 1) por
um defeito com J; = 1, com anisotropia A = 0.5 e valores distintos da antissimetria
D. O espectro é simétrico [tp(ka) = tp(m — ka)| com transmissao nula em ka =0 e
ka = 7. Um comportamento nao monotonico se desenvolve quando a antissimetria é
sobreposta a um acoplamento de defeito anisotropico. A banda plana de transmissao
transparente ocorre para D = 2v/1 — A2 = /3. (b) Espectros de transmissio de
magnons antiferromagnéticos (J = —1). Aqui, ta(ka’) = tp(ka/2) com transmissao
méxima em ka’ = 7.(Fonte: Elaborado pelo autor).

O caso de um defeito de ligagdo com um acoplamento anisotrépico e antis-
simétrico, mas com um acoplamento de troca mais fraco J; em comparacao com
o acoplamento ao longo das cadeias laterais, é ilustrado na Fig.5.3 para o caso
particular de |J;|= 0.5 e A = 0.5. O espectro de transmissao também tem uma
dependéncia nao monotdnica do grau de antissimetria. No entanto, surgem novas
funcionalidades. Nenhuma banda plana transparente ocorre para qualquer combi-
nacao dos parametros fisicos do defeito. Os mégnons ferromagnéticos apresentam
um tnico modo transparente para 4J7 < D? + 4(J;A)? < 4(2J — J;)?. Para os pa-

rametros especificos usados na Fig.5.3, esse modo transparente aparece para graus
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de antissimetria no intervalo v/3/2 < D < 4/35/2, conforme evidenciado na Figura
5.3a. O vetor de onda do modo transparente pode ser determinado a partir do con-
junto das equacgoes matriciais para os magnons ferromagnéticos em 4.60 e é dado

por:
4J% + 4(J — J))? — D? — 4(J;A)?
8J(J — ) '

coska =

(5.1)

O espectro de transmissao correspondente para os magnons antiferromagnéticos é
mostrado na Figura 5.3b. A solugao uniforme com ka’ = 0 é totalmente transmitida
para D? +4(J;A)? = 4J% (D = +/3/2 para J; = 0.5 ¢ A = 0.5). Contrastando com
o caso dos méagnons ferromagnéticos, nao hé faixa de grau de antissimetria para o
qual um modo transparente de magnons antiferromagnéticos com um vetor de onda

finito seja suportado.

Veja a seguir na figura 5.3, os espectros de transmissao ferromagnético e
antiferromagnético para o caso de um defeito de ligacdo com um acoplamento ani-
sotropico e antissimétrico, mas com um acoplamento de troca mais fraco J; em

comparac¢ao com o acoplamento ao longo das cadeias laterais:
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Figura 5.3: (a) Espectros de transmissao de méagnons ferromagnéticos (J = 1) para
um defeito de ligagdo com J; = 0.5 ¢ A = 0.5 para alguns valores do parametro
antissimetria D. Um modo totalmente transmitido (transparente) ¢ suportado no
intervalo v/3/2 = 0,866... < D < 1/35/2 = 2.958... (ver texto principal). (b) Os es-
pectros de transmissao correspondentes aos magnons antiferromagnéticos (J = —1).
Embora ainda nao seja uma dependéncia monotonica do grau de antissimetria, ne-
nhum modo transparente antiferromagnético com um vetor de onda finito é supor-
tado.(Fonte: Elaborado pelo autor).

Os graficos de densidade a seguir fornecem uma visao detalhada das principais
caracteristicas espectrais do coeficiente de transmissao. Na Fig.5.4, nos concentra-
mos no caso de J;/J = 1 e um valor especifico do parametro de anisotropia A = 0.5.
A transparéncia total em D = 2v/1 — A% = /3 ¢ sinalizada por uma banda plana
de transmissao transparente para ambos os casos de magnons ferromagnéticos e

antiferromagnéticos.
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Figura 5.4: Gréfico de densidade da transmissdo de méagnons (a) ferromagnéticos
(J =1) e (b) antiferromagnéticos (J = —1) no espago de parametros k x D, para um
defeito de ligagdo com A = 0.5 e |J;|= 1.0. Observe a banda plana de transmissao
transparente em D = 2y/1 — A2 = \/3.(Fonte: Elaborado pelo autor).

Esse comportamento de banda plana é quebrado quando o acoplamento de
troca do defeito J; difere daquele nas cadeias laterais, conforme ilustrado na Fig.5.5.
Um modo transparente sobrevive com um vetor de onda que muda com o grau de an-
tissimetria no intervalo v/3/2 < D < v/35/2 nas cadeias ferromagnéticas, conforme
discutido acima. Apenas o modo uniforme com ka’ = 0 permanece transparente em

cadeias antiferromagnéticas com D = V3 /2.
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Figura 5.5: Gréfico de densidade da transmissdo de méagnons (a) ferromagnéticos
(J =1) e (b) antiferromagnéticos (J = —1) no espago de parametros k x D para um
defeito de ligagdo com A = 0.5 e |J;|= 0.5. Em cadeias ferromagnéticas, um modo
transparente sobrevive com o vetor de onda mudando com o grau de antissimetria no
intervalo v/3/2 < D < v/35/2 (veja o texto principal para mais detalhes). Apenas
o modo uniforme ka’ = 0 permanece transparente em cadeias antiferromagnéticas
com D = 1/3/2.(Fonte: Elaborado pelo autor).

O papel desempenhado pelo grau de antissimetria do acoplamento D entre
as cadeias laterais é evidenciado nos graficos de densidade a seguir. Na Fig.5.6,
relatamos o coeficiente de transmissao em fungao de k£ x J; para um acoplamento com
defeito simétrico (D = 0) e anisotropico (A = 0.5). Nao existe modo transparente

de méagnons ferromagnéticos ou antiferromagnéticos.
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Figura 5.6: Gréfico de densidade da transmissdo de méagnons (a) ferromagnéticos
(J =1) e (b) antiferromagnéticos (J = —1) no espago de parametros k x .J; para
uma ligacao com defeito simétrico D = 0 e anisotropico com A = 0.5. Nao existe
modo transparente nos méagnons ferromagnéticos ou antiferromagnéticos para um
defeito simétrico e anisotropico.(Fonte: Elaborado pelo autor).

O coeficiente de transmissao em fun¢ao de k£ x J;, para um acoplamento
com defeito anisotropico A = 0.5 e antissimétrico com D = 1 é mostrado na Fig.5.7.
Observe o surgimento de magnons ferromagnéticos transparentes em uma faixa finita
de pequenos vetores de onda (coska < (8 — D?)/8), de acordo com a Eq.5.1). O
modo uniforme é transparente para J, = D/2y/1 — A2. Néo existe nenhum modo
transparente acima desse valor do acoplamento de troca do defeito. Para os magnons

antiferromagnéticos o modo uniforme é o tinico que permanece transparente.
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Figura 5.7: Gréfico de densidade da transmissdo de méagnons (a) ferromagnéticos
(J = 1) e (b) antiferromagnéticos (J = —1) no espago de parametros k x .J; para
uma ligacao com defeito antissimétrico e anisotropico com A = 0.5 e D = 1.0.
Existe um modo transparente de magnons ferromagnéticos para pequenos vetores
de onda. O modo uniforme é transparente para J; = D/2v/1 — A% = \/3/3. Para
valores menores de .J;, o modo transparente é deslocado para vetores de onda finitos
até coska = (8 — D?)/8 =7/8 (ka = 0,505...). Nao ha modo transparente com um
vetor de onda maior. Apenas o modo uniforme dos mégnons antiferromagnéticos é
transparente.(Fonte: Elaborado pelo autor).

Os resultados deste estudo foram recentemente publicados, estando dispo-
niveis no apéndice A [77] . O proximo capitulo apresenta e discute as principais
caracteristicas dos espectros de transmissao mostrados aqui nos resultados. Nossas
principais descobertas serao resumidas e terminamos delineando possiveis diregoes

para pesquisas futuras.
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Capitulo 6

Conclusoes e perspectivas

Em resumo, estudamos o espalhamento estacionario de magnons unidimensi-
onais ferro e antiferromagnéticos por um defeito de ligagao, conectando duas cadeias
laterais com acoplamento de troca de Heisenberg isotropico de primeiros vizinhos
J. Considera-se que a ligacao do defeito tem um acoplamento de troca anisotrépico
X X7, caracterizado por um acoplamento de troca de componente z mais fraco J;
e grau de anisotropia A, bem como uma interacao Dzyaloshinskii-Moriya antissimé-

trica D.

Dentro de uma descri¢cao semiclassica da dindmica de spin, calculamos anali-
ticamente o espectro de transmissao de magnons de vetor de onda k e frequéncia w
para ambos os casos de cadeias laterais ferro e antiferromagnéticas. Para o caso de
um defeito isotropico (A = 1) e simétrico (D = 0), as transmissoes de méagnons fer-
romagnéticos e antiferromagnéticos sao degradadas de forma semelhante & medida
que o acoplamento de troca na ligacao do defeito diminui, como esperado. O espec-

tro de transmissao tem uma dependéncia nao monotonica do grau de antissimetria
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para um defeito de ligagao anisotrépico. No caso de J; = J, pode ocorrer transmis-
sao transparente em uma banda plana de magnons ferro e antiferromagnéticos. A
condigao para a transparéncia total da ligacao pelo defeito ¢ D? + 4(J;A)? = 4J2.
No caso geral de J;/J < 1, um tinico modo de magnons ferromagnéticos com um ve-
tor de onda finito é totalmente transmitido quando os parametros fisicos do defeito
satisfazem 4.J2 < D? + 4(J;A)? < 4(2J — J;)?, uma caracteristica nao apresentada

por magnons antiferromagnéticos.

E possivel considerar os espectros de transmissao de sistemas de spin com
diferentes cadeias laterais e arquiteturas de acoplamento, expandindo a atual solugao
de espalhamento estacionério semiclassica. De fato, a abordagem semiclassica pode
ser implementada para sistemas com dimensoes superiores |78, 79]. Uma extensao
natural é estudar o espalhamento de mégnons por um defeito em linha em estruturas
magnéticas 2D, buscando condi¢oes para alcangar modos sem reflexao unidirecional
e banda plana de transmissao [31]. Vale ressaltar que os modos que sao totalmente
transmitidos por uma tnica impureza em 1D ou por um defeito em linha em sistemas
magnéticos 2D nao serao espalhados por distribuicoes periddicas ou aleatérias de
tais impurezas, abrindo caminho para o estudo do espalhamento estacionario de
magnons em cristais magnonicos 1D combinando a presente abordagem com técnicas
padrao de matriz de transferéncia. Outra perspectiva é, por exemplo, estudar a
possibilidade de transmissao nao reciproca através de defeitos nao hermitianos, uma
caracteristica desejada de dispositivos semelhantes a diodos baseados em ondas de
spin. Configuracoes com varias cadeias de spin interconectadas podem operar como
portas logicas de onda de spin, com funcoes especificas sendo controladas pelos

parametros de acoplamento. A analise do espectro de transmissao de cadeias de spin
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interconectadas pode, portanto, fornecer informacoes importantes sobre a operacao
e engenharia de vérios tipos de dispositivos magnonicos capazes de realizar operagoes

tipicas em sistemas de processamento de dados analbdgicos e digitais.
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Stationary scattering of one-dimensional magnons by an anisotropic
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We study the scattering of one-dimensional ferro- and antiferromagnetic magnons by a bond defect. The
bond defect connects two side chains of spins with isotropic Heisenberg first-neighbor coupling. The bond
defect accounts for an anisotropic Heisenberg coupling and an antisymmetric Dzyaloshinskii-Moriya interaction.
Within a semiclassical approach, the stationary scattering theory determines the transmission spectra of magnon
excitations as a function of the coupling parameters at the bond defect. We compare the spectral properties
of ferro- and antiferromagnetic magnons. Full flat-band transmission occurs for a particular superposition
of anisotropic and antisymmetric defect couplings. Further, we unveil a transparent mode of ferromagnetic
magnons with a specific wave vector in a region of the defect’s coupling parameter space, a feature absent

for antiferromagnetic magnons.

DOI: 10.1103/PhysRevB.111.054401

I. INTRODUCTION

The control of the magnetic properties of advanced mate-
rials is at the heart of promising new technologies aimed at
supplying the growing demand for more efficient data storage
and processing. Indeed, modern magnetism lies in at least two
emerging rescarch fields with similar proposals to deal with
this quest. Spintronics [1,2] combines the properties of the
electron’s charge and spin to control the magnetic order using
spin-polarized currents. On the other hand, magnonics [3-6]
explores the control and propagation of magnons, the quasi-
particle of spin waves, with a similar purpose. The second case
examines wavelike phenomena [7] in the dispersion of the
magnons along the material, such as the efficient transmission
in engineered nanostructures [8—10]. The scientific commu-
nity has witnessed an increasing research interest in the last
decades in controlling the scattering process of spin waves
along materials given the huge potential for applications in
novel devices [8—17], engineered metamaterials [18-24], and
spin-wave computing [25-28].

Spin-wave transport is strongly influenced by the presence
of impurities, as well as by the interfaces between regions with
distinct magnetic characteristics. Several configurations have
been employed to investigate device proposals to control spin-
wave dispersion effectively [5,6]. Magnonic crystals [3,4],
for instance, are artificially structured magnetic materials in
which the properties of magnons are controlled by a peri-
odic variation in the magnetic properties, such as saturation
magnetization or exchange stiffness [10,17,23,24]. They are
analogous to photonic crystals in optics where the periodic
structure leads to the formation of band gaps and the control
of wave propagation.

The scattering of spin waves at impurities or interfaces
is the underlying mechanism governing magnon transport.
For instance, introducing defects on otherwise homogeneous

2469-9950/2025/111(5)/054401(9)
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magnetic media breaks the translational symmetry and leads
to the emergence of spin-wave localized modes [29]. In struc-
tured magnonic crystals such localized modes can appear
within the band gap [11-13]. The effects of an inhomogeneous
magnetic field in ferromagnetic films modify the amplitude
and phase of the transmitted dipole-dominated spin wave. The
localized field at an inhomogeneity acts as a barrier. Thus,
the spin-wave propagation can be controlled by tuning the
magnitude of the magnetic field [30—32]. Recent studies on
thin ferromagnetic films explore different ways to induce local
defects through anisotropic interactions including voltage-
controlled magnetic anisotropy [15]. Indeed, surface defects
in the form of roughness induce anisotropic inhomogeneities
at the surfaces of the thin magnetic film. These surface de-
fects couple to the spin-wave dynamics and directly affect the
transmission and reflection mechanisms of magnons [16].
The effects of impurities in low-dimensional magnetic sys-
tems are worth mentioning, once quantum impurities produce
fascinating many-body phenomena when incorporated into
a host environment [33-38]. Recent works investigated the
effect of impurities on the entanglement of quantum many-
body systems [39,40], such as the entanglement localization
on spin-1/2 XY chain induced by a single defect represented
by a pinning field [41] and the quantum criticality in a typi-
cal quantum impurity spin-boson model coupled with a bath
[42]. The spin-wave transmission along a one-dimensional
(1D) ferromagnetic Heisenberg chain with random impurity
segments was investigated several years ago [43], highlighting
the possibility of reflectionless spin-wave transmission due to
the absence of backscattering on finite impurity segments at
specific resonant frequencies. More recently, the spin-wave
transmission along an isotropic tubular ferromagnetic Heisen-
berg structure with spin impurities was investigated, showing
the interferences between incident spin modes and the local-
ized spin states of the substitution sites [44]. The role played

©2025 American Physical Society
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by an isolated magnetic impurity in quantum Heisenberg an-
tiferromagnetic chains with integer [45—47] and half-integer
[48] spins has also been explored with quite distinct features
related to the gapped or nongapped nature of the magnetic
excitations. Impurities have been shown to affect the heat con-
ductivity of 2D ferromagnetic dielectrics [38]. The influence
of impurities on the spin-wave spectrum of 2D antiferro-
magnetic and noncollinear magnets has also been addressed
[33,34]. Most previous studies focused on spin-wave trans-
mission through impurities consider the magnetic coupling on
the defect region to be isotropic and symmetric. However,
local crystal field anisotropies and spin-orbit coupling can
result in anisotropic and antisymmetric interactions mediated
by the defect [49,50] which can have a significant impact on
the transmission characteristics.

In this paper, we investigate the stationary spin-wave scat-
tering process in a system composed of two semi-infinite
isotropic Heisenberg spin chains interconnected by a bond
defect with an anisotropic XXZ interaction and an anti-
symmetric Dzyaloshinskii-Moriya contribution. Both cases
of ferro- and antiferromagnetic magnons will be considered.
Within a semiclassical approach, we will derive the trans-
mission coefficient of incoming magnons and explore the
influence of the defect coupling characteristics, contrasting
the main features of the scattering of ferro- and antiferromag-
netic magnons. In particular, we will show that the bond defect
may become transparent under specific combinations of the
physical parameters associated with the defect’s anisotropy
and antisymmetry character.

In the next section, we recall the main ideas involved in the
semiclassical approach to studying ferro- and antiferromag-
netic magnons. We also derive the corresponding transmission
coefficient resulting from the stationary scattering by a bond
defect. Section III presents and discusses the transmission
spectra’s main features. In Sec. IV, we summarize our key
findings and end by outlining potential directions for future
research.

II. MODEL AND METHOD
A. Magnons in ferro- and antiferromagnetic spin chains

We will study the stationary scattering of magnon excita-
tions by a bond defect in an otherwise isotropic Heisenberg
spin chain. Away from the defect, the coupling energy of
a given dimensionless spin §p with their first neighbors is
written as

Ep = —2J§p . (gp—l + gp-ﬁ-l)’ (1)

where J is the isotropic exchange energy coupling along the
side chains. Introducing the magnetic moment i, = —gusS,,
where g is the gyromagnetic factor and pp is the Bohr mag-
neton, this coupling energy can be written in terms of the
effective magnetic field felt by i, coming from the coupling
with their neighbors as

-

Ep = _ﬁp . Bps ()

with I§p = —2](5’},4 +§,,+1)/g;LB. The Heisenberg equa-
tion of motion for S, can thus be written in terms of the

| —————Pp!

Defect Bond

| J-A-D

S s
-

5 S
P=-1 =0 P=1 P=2

FIG. 1. Schematic representation of a ferromagnetic spin chain
with a bond defect. The ferromagnetic exchange coupling along the
side chains is J. The bond defect has a weaker exchange coupling J;
with a transversal anisotropy A and antisymmetric Dzyaloshinskii-
Moriya interaction D. a is the lattice spacing. All spins S » have the
same orientation in the saturated ferromagnetic ground state.

effective torque acting on it,
h% = [ip X B,. 3)

The dispersion relation of magnon excitations can be de-
rived within the semiclassical approximation where the spins
are taken as classical vectors and only small spin deviations
from the ground state are considered. This approach is par-
ticularly accurate for large S values. Here, we will recall the
main steps of such a semiclassical approach that will later be
used to study the stationary scattering problem.

In the case of a ferromagnetic chain (J > 0), the ground
state is fully saturated with all spins pointing in the same
direction (see Fig. 1). Within this approach, we may consider
the z components of all spins $* = S in the ground state, with
the excitation just giving rise to small transverse components
that, according to the Heisenberg equation of motion, obey

ds*

Bl = 4818, =280 (S)., +S),.): @
dSy X X X

= —ASISy 4 28T (S .y + Sp0)- ®)

These coupled motion equations can be solved by introducing
the classical counterparts of spin-raising operators S;,L =5,+

iS5, whose motion equation is

dst

P _aicrqt ; + +
h? = —4iSJS, +2iSJ(S,_; +S5,1). (6)
This last motion equation supports harmonic ferromagnetic
magnon solutions S = ue/"**~“" where a is the spacing be-
tween neighboring sites, k is the wave vector of the harmonic
excitation, and w its frequency with a dispersion relation

fiw = 4SJ[1 — cos (ka)], (7

which is quadratic in the regime of low k, in agreement with
the massive nature of ferromagnetic magnons. It is worth men-
tioning that the dispersion relation of ferromagnetic magnons
derived from the semiclassical approach coincides with the
exact dispersion relation when a full quantum mechanical
solution is developed.

For the case of an antiferromagnetic chain (J < 0), the
semiclassical approach assumes the ground state to be Néel-
like, having an alternate sequence of spins up and down (see
Fig. 2). Here, we will consider the pth unit cell of this ground-
state spin configuration composed of a pair of spins pointing
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FIG. 2. Schematic representation of an antiferromagnetic spin
chain with a bond defect. The ferromagnetic exchange coupling
along the side chains is J. The bond defect has a weaker exchange
coupling J; with a transversal anisotropy A and antisymmetric
Dzyaloshinskii-Moriya interaction D. a is the lattice spacing. The
spins have alternate orientations in the semiclassical Néel ground
state. @’ = 2a represents the unit cell of such spin configuration.

in opposite directions §, , = Sand S, | = —S. The transverse
components of these two spins obey distinct motion equations,
given by

n 20— _usys —257(S), +S0_, ) (®)
dr 2% )25 p—L1/’
ds,, . . .

h = = 488, +28T(Spy +S,1,)s ®)

hgfgi =4SJS) | +28I(S,,  +54) (10)
dr Pl pH1t pr

s’
)25 o X X X
h— = = —4SIS, | =250 (Spars +Sp4)- (D
The introduction of the spin-raising variables allows us to
reduce this set of motion equations to a pair of coupled
equations in the form
Fz% = 4iSJSt +2iSI(ST, + 855, ) (12)
dt 20 P p—L17"
i 50t _ _aissst _isist, + 5t 13
T T SIS, Z 285Gy Spp) (13

This set of equations also supports harmonic antiferromag-
netic magnon solutions but with different amplitudes in the
sublattices with up and down spins, S, = ue!(Pka = and

Sy, = ve'Pk=en where a’ = 2a. A straightforward algebra
provides the dispersion relation

fiw = 487 sin (k' /2)|, (14)

which is linear for low k due to the massless character
of antiferromagnetic magnons. The ratio between the wave
amplitudes in the two sublattices results in

_2[1 — | sin (ka'/2)|]

f=vju= Sy

5)

B. Scattering of ferromagnetic magnons by a bond defect

Here, we will consider the stationary scattering solution of
ferromagnetic magnons by a bond defect with an anisotropic
exchange coupling and an antisymmetric Dzyaloshinskii-
Moriya interaction. Considering this defect bond to be
between sites p =0 and p = 1, their interaction energy is

written as
Eo1 = —2/[S5S5 4+ A(S5ST + 8$)80)] — D(So x S1)., (16)

where J; is the defect’s exchange coupling along the z axis,
A is the exchange anisotropy factor of transversal couplings,
and D is the Dzyaloshinskii-Moriya coupling energy. The
Heisenberg motion equations of the transversal components of
the spins coupled by the defect bond are modified accordingly,
and are given by

dsg , et

h7 = —2iS(J + J1)S§ +2iSJST,
+ (2iSJ; A + SD)S;", (17)

dsy , e

h7 = =2iS(J + J))S] + 2iSJS;

+ (2iST, A — SD)S . (18)

In the stationary scattering approach, a harmonic wave of
amplitude / coming from the left side of the defect is partially
reflected with amplitude R and partially transmitted with am-
plitude T'. Therefore, the wave solutions on the left and right
sides of the defect have the form

S; — Iei(pka—wl) + Rei(—k(l—wl) (p g 0), (19)
St =T (p > 1. (20)

With the above assumption, the motion equations for the
raising spin operators at the sites connected by the defect can
be used to obtain the transmission and reflection amplitudes.
These can be derived from the matrix equation

ayr an\(T\ _ (b
(o ) =G e

ay = (2iS/iA + SD)e™*, (22)

where

ap = 2iSJe* — 2iS(J + Jy) + ifiw, (23)

ay = 2iSJe** — 2iS(J + J))e'* + ihwe™,  (24)

ary = ZlSJlA - SD, (25)
by = 2iS(J + Jy) — 2iSJie ™ — hwi, (26)
by = —(2iSJ;A — SD), (27)

from which one obtains the transmission (fz = |7/|?) and re-
flection (rF = |R/I|*) coefficients of ferromagnetic magnons
scattered by the defect bond. The linearity and Hermiticity of
the Hamiltonian implies the conservation rule ¢tz + rp = 1.

C. Scattering of antiferromagnetic magnons by a bond defect

The above approach can be extended to study the scattering
of antiferromagnetic magnons by a similar bond defect. Here,
we will consider the bond defect between the two spins at cell
p = 0, having opposite spin orientations in the ground state.
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1.0

0.8

FIG. 3. Transmission spectra of ferromagnetic magnons 7 in-
cident on a isotropic (A = 1) and symmetric (D = 0) bond defect
with distinct values of the exchange coupling J;. Energies are in
units of the exchange coupling J along the side chains. Quasiuni-
form modes with ka < 1 are weakly affected by the defect bond
and almost fully transmitted. The transmission coefficient decreases
when the defect coupling is weakened, vanishing in the limits
of J = 0 and ka — m. For antiferromagnetic magnons one has
ty(ka') =t (ka).

The semiclassical motion equation for the corresponding rais-
ing operators can be written as

dsg
1 . .
Rk = 2i8( + 01, + 21808 |
+(2iS/ A+ SD)S | (28)
sy
h% = —2iS(J + J)Sy, — 2iSIST,
— QiSTiA — SD)S; . (29)

The stationary scattering solution at all sites to the left of
the defect bond includes incoming and reflected waves with
different amplitudes at the up and down sublattices,

S;’:T — ITei([?ka/fu)t) + RTei(fpkarfa)t), (30)

S;¢ — Ij(ei(pka’—wt) +R¢ei(—pka’—wl)’ (31)

with I /Iy = (R, /Ry)* = f [see Eq. (15)]. To the right side
of the defect bond, there is a transmitted wave with distinct
amplitudes at the up and down sublattices with ratio T} /T} =
f. The stationary scattering solution can also be put in matrix

form
cn e\ (T d,
— I, 32
(0 @)= @
where
e = (2iSTiA + SD)f, (33)
c1a = 2iSJEX 5 4 2iS(J + 1) + iho, (34)

a1 = —2iSJe* — 2iS(J + J))f + ihwf, (35)

ey = —(2iST| A — SD), (36)
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FIG. 4. (a) Transmission spectra of ferromagnetic magnons (J =
1) by a defect with J; = 1 for anisotropy A = 0.5 and distinct val-
ues of the antisymmetry D. The spectrum is symmetric [ty (ka) =
tr(m — ka)] with null transmission at ka = 0 and ka = . A non-
monotonic behavior develops when antisymmetry is superposed to
an anisotropic defect coupling. Full flat-band transmission occurs
for D = 24/T — A2 = /3. (b) Transmission spectra of antiferromag-
netic magnons (J = —1). Here, t4(ka’) = tr(ka/2) with maximum
transmission at ka’ = .

dy = =2iS(J + J;) — 2iST fe~* — hawi, (37)

dr = 2iSJiA = SD, (38)

from which the transmission (z4 = |7} /IT|2) and reflection
(ra = IRy /IT|2) coefficients of antiferromagnetic magnons
can be directly extracted (also with 4 + r4 = 1).

III. RESULTS AND DISCUSSION

In this section, we will consider units of |[J|=S8=1
without loss of generality. We start by considering the
case of an isotropic (A = 1) and symmetric defect (A =
0). Thus, the defect bond has an isotropic exchange cou-
pling that differs from the coupling on the side chains. We
will restrict our analysis to a weaker coupling at the de-
fect bond. Figure 3 shows the spectral characteristics of
the transmission coefficient of ferromagnetic magnons for
distinct values of the defect coupling J;. Antiferromagnetic
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FIG. 5. (a) Transmission spectra of ferromagnetic magnons (J =
1) for a bond defect with J; = 0.5 and A = 0.5 for some values
of the antisymmetry parameter D. A fully transmitted (transpar-
ent) mode is supported in the interval V3/2=0866... <D <
V35 /2 =2.958... (see main text). (b) The corresponding transmis-
sion spectra of antiferromagnetic magnons (/ = —1). Although there
is still a nonmonotonic dependence on the antisymmetry degree,
no transparent antiferromagnetic mode with a finite wave vector is
supported.

magnons depict the same transmission spectra in this case,
ie, takd,|il,A=1,D=0)=tp(ka,J;,A=1,D=0).
Quasiuniform modes with ka < 1 are weakly affected by an
isotropic symmetric defect and become almost fully transmit-
ted. The transmission degrades for modes with smaller wave-
lengths (larger wave vectors), vanishing for ka = . Also, it
decreases when the defect coupling is weakened, vanishing
in the limit of J; — O for which the side chains become
decoupled.

To split out the role played by the anisotropy and an-
tisymmetry in the scattering process, we also considered
the case of J; = J (see Fig. 4). Ferromagnetic magnons are
strongly scattered in both limits of ka — 0 and ka — m,
depicting the symmetry tp(ka) = tg(m — ka). A nonmono-
tonic behavior develops when antisymmetry is introduced
in an anisotropic defect. It initially improves the trans-
mission for small degrees of antisymmetry, before leading
to smaller transmission levels. Full flat-band transmis-
sion takes place for D = 2+/1 — A2, a condition that can
be directly derived from Egs. (21)—(27) assuming R =0

t
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FIG. 6. Density plot of the transmission of (a) ferromagnetic
(J/ =1) and (b) antiferromagnetic (/ = —1) magnons in the kK x D
parameter space for a bond defect with A =0.5 and |/,| = 1.0.
Notice the full flat-band transmission at D = 2+/1 — AZ = /3.

for all wave vectors. The transmission of antiferromag-
netic magnons for J; = J satisfies t4(ka’,J, = —1, A, D) =
tp(ka/2,Jy =1, A, D). Accordingly, the maximum trans-
mission of antiferromagnetic magnons is at ka’ = m, with
similar nonmonotonic behavior and full flat-band transmis-
sion developing when both anisotropy and antisymmetry
are considered.

The case of a bond defect having an anisotropic and
antisymmetric coupling but with a weaker exchange coupling
Ji as compared with the coupling along the side chains is
illustrated in Fig. 5 for the particular case of |J;| = 0.5 and
A = 0.5. The transmission spectrum also has a nonmonotonic
dependence on the degree of antisymmetry. However, new
features emerge. No flat-band transparency occurs for any
combination of the defect’s physical parameters. Ferromag-
netic magnons depict a single transparent mode for 4J7 <
D? +4(J;A)? < 4(2J — J))>. For the particular parameters
used in Fig. 5, this transparent mode appears for antisymmetry
degrees in the interval V3/2 < D < +/35/2, as evidenced in
Fig. 5(a). The wave vector of the transparent mode can be
determined from the set of Egs. (21)— (27) and it is given by

472+ 4(J — ) — D* — 4(J,A)?
8J(J —J1) ‘

The corresponding transmission spectrum for antiferromag-
netic magnons is shown in Fig. 5(b). The uniform solution

coska =

(39)
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FIG. 7. Density plot of the transmission of (a) ferromagnetic
(/ =1) and (b) antiferromagnetic (/ = —1) magnons in the k x D
parameter space for a bond defect with A = 0.5 and |/;| = 0.5. In
ferromagnetic chains, a transparent mode survives with the wave
vector changing with the degree of antisymmetry in the interval
«/5/2 <D < \/ﬁ /2 (see main text for details). Only the uniform
mode with £ = 0 remains transparent in antiferromagnetic chains for

D =/3/2.

with ka' =0 is fully transmitted for D* +4(J;A)* = 4J}
(D=+/3/2 for J; =05 and A =0.5). Contrasting to
the case of ferromagnetic magnons, there is no range
of antisymmetry degree for which a transparent mode
of antiferromagnetic magnons with a finite wave vector
is supported.

The following density plots provide a detailed view of
the transmission coefficient’s main spectral characteristics. In
Fig. 6, we focus on the case of J;/J = 1 and a particular value
of the anisotropy parameter A = 0.5. The full transparency
at D = 2+/1 — A2 = /3 is signaled by a full flat-band trans-
mission for both cases of ferromagnetic and antiferromagnetic
magnons. Such flat-band behavior is broken when the defect’s
exchange coupling J; differs from that in the side chains,
as illustrated in Fig. 7. A transparent mode survives with
a wave vector that changes with the degree of antisymme-
try in the interval V3 /2 <D < V35 /2, as discussed above.
Only the uniform mode with k = 0 remains transparent in
antiferromagnetic chains for D = /3/2.

The role played by the degree of antisymmetry D of the
coupling between the side chains is evidenced in the fol-
lowing density plots. In Fig. 8, we report the transmission
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FIG. 8. Density plot of the transmission of (a) ferromagnetic
(J = 1) and (b) antiferromagnetic (/ = —1) magnons in the k x J,
parameter space for an anisotropic symmetric defect bond with A =
0.5 and D = 0.0. There is no transparent mode either of ferromag-
netic or antiferromagnetic magnons for a symmetric defect (D = 0).

coefficient as a function of k£ and J; for a symmetric (D =
0) and anisotropic (A = 0.5) defect coupling. There is no
transparent mode of either ferromagnetic or antiferromagnetic
magnons. The corresponding transmission coefficient for an
antisymmetric anisotropic defect coupling with D =1 and
A = 0.5 is shown in Fig. 9. Notice the emergence of trans-
parent ferromagnetic magnons in a finite range of small wave
vectors [cos ka < (8 — D?)/8, in agreement with Eq. (39)].
The uniform mode is transparent for J; = D/2+/1 — A2. No
transparent mode exists above this value of the defect’s ex-
change coupling. The uniform mode is the only one that
remains transparent for antiferromagnetic magnons.

IV. SUMMARY AND CONCLUSIONS

In summary, we studied the stationary scattering of ferro-
magnetic and antiferromagnetic one-dimensional magnons by
a bond defect connecting two side chains with isotropic first-
neighbor Heisenberg exchange coupling J. The defect bond is
considered to have an anisotropic XXZ exchange coupling,
characterized by a weaker z-component exchange coupling
Ji and anisotropy degree A, as well as an antisymmetric
Dzyaloshinskii-Moriya interaction D.

Within a semiclassical description of the spin dynamics, we
analytically computed the transmission spectrum of magnons
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FIG. 9. Density plot of the transmission of (a) ferromagnetic
(J = 1) and (b) antiferromagnetic (/ = —1) magnons in the k x J,
parameter space for an anisotropic symmetric defect bond with
A = 0.5 and D = 1.0. There is a transparent mode of ferromagnetic
magnons of small wave vectors. The uniform mode is transparent
for J; = D/24/1 — A2 = «/§/3. For smaller values of J;, the trans-
parent mode is displaced for finite wave vectors up to coska = (8 —
D?)/8 =7/8 (ka =0.505...). There is no transparent mode with
a larger wave vector. Only the uniform mode of antiferromagnetic
magnons is transparent.

of wave vector k and frequency w for both cases of ferro-
and antiferromagnetic side chains. For the case of an isotropic
(A =1) and symmetric (D = 0) defect, the transmissions
of ferromagnetic and antiferromagnetic magnons are simi-
larly degraded as the exchange coupling at the defect bond
decreases, as expected. The transmission spectrum has a non-
monotonic dependence on the degree of antisymmetry for an

anisotropic bond defect. In the case of J; = J, full flat-band
transmission of ferro- and antiferromagnetic magnons can
occur. The condition for the full transparency of the defect
bond is D? + 4(JA)?> = 4J?. In the general case of J,/J < 1,
a single mode of ferromagnetic magnons with a finite wave
vector is fully transmitted when the defect’s physical parame-
ters satisfy 4J7 < D? + 4(J;A)?* < 4(2J — J;)?, a feature not
presented by antiferromagnetic magnons.

It is possible to consider the transmission spectra of spin
systems with different side chains and coupling architectures
by expanding the current semiclassical stationary scattering
solution. Indeed, the semiclassical approach can be imple-
mented for higher-dimensional lattices [51,52]. A natural
extension is to study the scattering of magnons by a line
defect on 2D magnetic structures, seeking conditions for
reaching omnidirectional reflectionless modes and flat-band
transmission [23]. It is worth stressing that modes that are
fully transmitted by a single impurity in 1D or by a line
defect in 2D magnetic systems will not be scattered by pe-
riodic or random distributions of such impurities, opening the
way to study the stationary magnon scattering in magnonic
1D crystals combining the present approach with standard
transfer matrix techniques. Another perspective is, for ex-
ample, to study the possibility of nonreciprocal transmission
through non-Hermitian defects, a desired characteristic of
spin-wave-based diodelike devices. Configurations with mul-
tiple interconnected spin chains can operate as spin-wave
logic gates, with specific functions being controlled by the
coupling parameters. The analysis of the transmission spec-
trum of interconnected spin chains can thus provide important
insights into the operation and engineering of several kinds of
magnonic devices capable of performing typical operations in
analog and digital data processing systems.
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