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Resumo

Neste trabalho investigamos a natureza dos autoestados de um magnon em uma cadeia de-
sordenada na presenca de um campo magnético nao uniforme. Em nosso estudo, analisamos
o modelo unidimensional de Heisenberg ferromagnético dentro do formalismo de um tnico
magnon. A interacao entre spins vizinhos foi considerada como sendo uma distribuicao de
desordem correlacionada com espectro lei de poténcia da forma S(k) o< k=*. Para a = 0
recuperamos o modelo de Heisenberg com acoplamentos desordenados e nao correlacionados.
Para a > 0, o modelo contém correlagoes intrinsecas dentro da distribuicao dos acoplamen-
tos entre os spins vizinhos. Em nosso estudo, introduzimos também um campo magnético
nao uniforme. Utilizando métodos numéricos calculamos a evolugao temporal de um pacote
de ondas Gaussiano inicialmente localizado. Nossos célculos numéricos indicam que para
correlagoes fracas (o < 1) o pacote de ondas magnéticas permanece localizado em torno da
posicao inicial. Para « > 1, nossos resultados revelam um perfil oscilatorio semelhante ao
encontrado em cadeias cristalinas sob o efeito de um campo elétrico uniforme. Portanto,
nossos calculos sugerem a possibilidade de oscilagoes de Bloch de um mégnon em cadeias
com desordem correlacionada e campo magnético externo nao uniforme. No6s calculamos a
frequéncia destas oscilacoes e observamos que essa frequéncia estd em boa concordancia com
a derivada espacial da energia de interacao entre o mégnon e o campo magnético externo.
Utilizamos uma abordagem semi-cléssica para explicar melhor o comportamento oscilatério

encontrado.

Palavras-chave: Magnon, localizacao, desordem correlacionada, campo magnético



Abstract

In this work we have investigated the nature of the one-magnon eigenstates in a disordered
chain at the presence of a non-uniform magnetic field. In our study, we analyzed the one-
dimensional ferromagnetic Heisenberg model within the one-magnon framework. The spin-
spin interaction was considered as a correlated disorder distribution with power law spectrum
S(k) o< k=*. For a = 0 we recover the standard Heisenberg model with uncorrelated
disordered local couplings. For a > 0 , the model contains intrinsic correlations within the
spin-spin couplings. In our study we have introduced an non-uniform magnetic field. By
using numerical methods we calculated the time evolution of a initially localized Gaussian
wave-packet. Our numerical calculations indicate that for weak correlations (o < 1) the
magnetic wave-packet remains localized around the initial position. For o > 1 our results
reveal an oscillatory profile similar to that found in crystalline chains under effect of an
uniform electric field. Therefore, our calculations suggests the possibility of one-magnon’s
Bloch oscillations in chains with correlated disorder. We calculate the frequency of these
oscillations and observed that this frequency is in good agreements with the spatial derivative
of the energy interaction between the magnon and the magnetic field. Moreover, a semi-

classical approach was also used to explain betters the oscillatory behavior found.

Keywords: Magnon, localization, correlated desorder, magnetic field
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Introducao Teérica

As primeiras observacgoes sobre o magnetismo sao muito antigas. Dentre elas, destacam-
se os gregos, através da explicacdao, mesmo que de forma filosofica, sobre um minério mag-
nético, hoje chamado de magnetita, e também os chineses que, além de possivelmente serem
os pioneiros no estudo deste fendmeno, também foram os primeiros a encontrar explicacoes
praticas e tecnoldgicas para o magnetismo, como o uso da bussola e a fabricacao de imas.
Mesmo tendo sido descoberto numa época muito anterior, o fendmeno s6 passou a despertar
novamente o interesse técnico e cientifico no século XIII; com estudos sobre a natureza dos

fenomenos elétricos e magnéticos, que, até entao, eram completamente distintas.

A resposta das substancias sob a presenca de um campo magnético, e até mesmo substan-
cias que possuem uma magnetizagao independente da presenca de um campo, sao relaciona-
das as propriedades de cada material estudado. Os materiais podem ser diamagnéticos, pa-
ramagnéticos e ferromagnéticos, sendo este tltimo o utilizado em nosso estudo. O fenémeno
do ferromagnetismo é, de forma simples, a capacidade com que certos materiais apresentam
magnetizagao espontanea mesmo na auséncia de um campo magnético. Este fenomeno que
ocorre quando o material estd numa temperatura abaixo da temperatura critica, ou tempe-
ratura de Currie, T, envolve a interagao entre os dipolos proximos (1). Quando o sistema
se encontra a uma temperatura superior & temperatura critica, a energia de interacao entre
os elétrons é superada pela energia térmica, sendo assim, as orientacoes dos spins passam a
ser independentes uma das outras, ou seja, a magnetizacao é uma funcao da temperatura de

tal forma que a medida que esta cresce, a magnetizacao espontanea diminui.

E possivel também que alguns materiais ditos ferromagnéticos possam apresentar uma
magnetizagao quase nula sob temperaturas abaixo da temperatura de Currie. Este compor-
tamento se da pela existéncia dos dominios magnéticos, como podemos ver na figura (1.1),

extraida da referéncia (2). Cada dominio possui uma quantidade muito grande de dipolos,
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porém, também ha uma grande quantidade de dominios em cada material. A orientacao
desses dominios, em si, é aleatoria ou, como no caso de um determinado cristal nao mag-
netizado, possui um alinhamento preferencial, mas existirao tantos dominios apontando em

direcoes opostas que eles se anularao.

Figura 1.1: Dominios ferromagnéticos. Fonte: ver texto

Apenas no inicio do século XX, Pierre Weiss elaborou uma teoria que explicava o feno-
meno da magnetizacao espontanea, postulando a existéncia de um campo molecular que,
através da interacao miitua entre os elétrons, alinhava os momentos magnéticos dentro do
dominio. Embora tenha sido bem sucedida, sua teoria falhava no regime de baixas tempera-
turas, sendo entao explicada de forma mais coerente pelos argumentos da mecanica quantica.
Heisenberg e, independentemente, Dirac, mostraram que a origem do campo molecular des-
coberto por Weiss estava numa interacao de troca, ou exchange, entre os spins dos elétrons,
interacao esta que explica o ordenamento magnético do material. Este fendmeno, por nao

ter analogo classico, s6 pode ser explicado pela teoria quantica.

Para representar convenientemente a interagao de atomos nesse sistema utilizamos o

hamiltoniano de Heisenberg:
1,J

Onde J;; representa a constante de troca e gl e §j sao os operadores de spin que agem nos
sitios ¢ e j respectivamente. Para um ordenamento ferromagnético, onde os spins tendem
a alinhar-se paralelamente, a constante de troca deve possuir valores positivos. No caso
de um ordenamento antiferromagnético, spins alinhados antiparalelamente, a constante de
troca deve possuir valores negativos. E também levado em conta que um sistema regido pela
equagao (1.1) possua os elétrons da camada de valéncia suficientemente localizados de modo

a associar um spin a cada sitio ¢ da cadeia.

Instituto de Fisica - UFAL
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1.2  Ondas de Spin

A fim de explicar a reducao da magnetizacao espontanea, Bloch observou que existem
excitacoes elementares andlogas aos fonos. A estas excitagoes chamamos magnons, ou quan-
tizacao da onda de spin. Os mégnons foram descobertos apés a verificagao de que a medida
em que a temperatura de um material ferromagneto aumenta, os spins passam a se desviar
de maneira aleatoria, que diferentemente do estado de menor energia, quando os spins estao
todos alinhados sob uma mesma direcao, geram uma diminuicao na magnetizagao liquida
do material. Sendo assim, tendo um material ferromagneto no estado fundamental, uma

simples excitacao em um dos spins provoca uma perturbacao coletiva em toda a cadeia.

Para uma melhor compreensao, consideremos uma cadeia unidimensional com N spins
S = 5,2+ S,y+ 5.2, que interagem apenas com sitios vizinhos. Neste caso, o hamiltoniano
(1.1) é dado por

N
H - — Z Jn,nJrlgn N §n+17 (12)
n=1

e os operadores que agem sobre a cadeia, modificando a localizacao do spin num dado sitio

n
SE =S¥ 448V (1.3)
Utilizando a relacao de comutagao entre estes operadores

[Sy ST =28i0u (S, =[5.571=0
19691 = S0 [Se.S ] = =S dw
152,5Y] = 5765 (1.4)

reescrevemos a equacao (1.2) como

N
1
H= =3 e |S535+ 55050 + 57570 (1.5)
n=1

Observando, em especial, esta tltima equacao podemos notar um termo que transfere o
desvio de spin de um dado sitio ao sitio vizinho (S5, + S, S .,), 0o que nos permite

afirmar que ha uma dinamica da onda de spin.

Consideremos agora que ha uma alteracao em apenas um spin da cadeia num dado sitio [,
figura (1.2 c), extraida da referéncia (3). Uma forma ¢é expressa-lo com o auxilio do operador
abaixamento S, . Como o sistema estd, inicialmente, no estado ferromagnético, figura (1.2
a), é considerado como estado fundamental o estado de vacuo |pg). Sendo assim, o estado

de uma excitagdo em um sitio 1 & dado por |¢;) = S, o). Aplicando o hamiltoniano (1.5)

Instituto de Fisica - UFAL
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Figura 1.2: (a) e (b) Estados fundamentais de uma cadeia ferromagnética. (c¢) Primeiro
estado excitado da cadeia apresentada em (a). Fonte: ver texto

no estado |p;) temos

_ZJnn+1SZSz+1|90l Zjnn+1s Sn+1|901 Zjnn+1 n+1)|90l>
Hlp) = w21 . (16)

A

A B C

Lembrando que S;"|pg) = 0 e Sf|po) = Slpo), resolveremos a equagao (1.6) termo a

termo.
Termo A

Inserimos termos nulos para chegar as relagoes de comutagao, equagao (1.4), dos opera-

dores de spin

N
~ > Jun1S3554157 o) (1.7)
n=1
N
- Z Junt1S%lo0) + S(Jim1y + T o). (1.8)

n=1

Ao observarmos o hamiltoniano da equacao (1.5) aplicado no estado fundamental podemos

perceber que —ZN Jnn-15% é a energia do estado fundamental. Desta forma,

n=1

A = Eoler) + S(Ji—1y + Jig) o) (1.9)
Termo B
1 N
=52 Tne1S7 5157 |v) (1.10)
n=1

Instituto de Fisica - UFAL
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B = J171+1S|Qpl+1> (1.11)
Termo C
1 N
C= B} ; Jn,n+ISr:S;l_+1Sl_‘()00> (1.12)
C = Jl,1,15|¢l,1> (1.13)

Destas tltimas equacoes podemos ver que o desvio no spin nao fica localizado no sitio [,
mas se propaga pela cadeia através de seus vizinhos proximos (I + 1 el — 1). Devido a esta
propagacao, é possivel afirmar que se alterarmos a posi¢ao de um spin para baixo, como na
figura (1.2), em um tempo posterior a este ha a probabilidade de que um spin em um outro
sitio (diferente de [) esteja para baixo. Gragas a esta propagagao ha a excitacao coletiva no

sistema, formando assim a onda de spin.

Podemos também observar que |¢;) ndo é um autoestado do hamiltoniano (1.5) pois o
desvio em um sitio nao fica localizado, assim sendo, representaremos por |®) o estado de um

magnon como uma funcao na forma

1 N
|B) = \/QS—N;MM (1.14)

onde f, sao as amplitudes de probabilidade de ocorrer um desvio no sitio n.

Resolvendo, entao, a equacao de Schrédinger

H|®) = E|®) (1.15)

N

1 1 al
25N;an‘(pn> = \/QS—NE;J[”MOTJ (1'16)

N
Z{Eo + S(Jnfl,n + Jn,n+1)fn‘(pn> - Jn,n+15fn‘(pn+1> - Jnfl,nanhOnfl)}

n=1

:Ean|90n> (1.17)

Instituto de Fisica - UFAL
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Reorganizando os termos

N

Z{(Jnfl,n + Jn,n+1)fn‘(pn> - Jn,n+1fn‘§0n+1> - Jnfl,nfn|90n71>}

n=1

E EOan|90n (1.18)

Como estamos somando sobre todos os n estados de um mégnon fazemos

N

E— E
Z[(Jnfl,n + Jn,n+1)fn - Jn,n+1fn+1 n 1 nfn 1]|90n - 0 Z fn|§0n (119)

n=1

Sendo S =1/2 e e = E — E; obtemos a equagao de Schrédinger em termos das amplitudes
de probabilidade

(Jnfl,n + Jn,n+1)fn - n,n+1fn+1 - Jnfl,nfnfl - 25fn (120)

que é a relacao de recorréncia para o estudo das ondas de spin. Através desta relacao pode-se
obter a representacao matricial do hamiltoniano H e, por simulacoes e rotinas numéricas,

obtermos os autovalores e autovetores de H.

Para o caso puro, em que J, = Jy = constante, a equagao (1.20) fica

QJan — JOfn+1 — Jofn_l = 2Efn (121)

Para J;; = constante, as ondas de spin se assemelham as funcoes de Bloch (4), (5) para
problemas eletronicos, pois estas se propagam por toda cadeia. Partindo do teorema de
Bloch, que estabelece a maneira como devem ser as fungoes de onda do elétron, podemos

escrever
fr = e7in (1.22)

e substituindo na eq. (1.21) resulta em
e = Jo(1 — cosk) (1.23)

.1 ~ ~ 2 .
Para £k — 0 podemos utilizar a expansao da funcao cosseno, cosk ~ 1 + % + ..., e assim

temos que

kZ
e=Jo(1-1-7)

g o k? (1.24)

Instituto de Fisica - UFAL
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1.3 Magnons em Sistemas Desordenados

Nesta sessao vamos introduzir a desordem no problema de 1 méagnon, tratando casos

com desordem nao correlacionada (6) e correlacionada (7).

Vimos anteriormente a propagacao de ondas de spin através de uma cadeia ferromagné-
tica com acoplamentos constantes J;; = Jy (se¢ao 1.2). Porém, quando se trata do mundo
real, onde é notoria a presenca de defeitos, observa-se uma aleatoriedade entre os acopla-
mentos nos spins. Devido a sua importancia, os casos em que existem desordem nos aco-
plamentos, tem sido objeto de estudos durante muito tempo. Para sistemas com desordem
nao correlacionada os acoplamentos sao variaveis aleatorias, pertencentes a um intervalo

(JiminsJmaz ), regidas por uma determinada distribui¢ao de probabilidade P(.J).

No inicio da década de 90, Evangelou (6) fez a utilizagao de uma lei de poténcia na forma
P(J)=(1—-a)J* a <1, com J pertencente ao intervalo (0,1). Esta importante escolha
nos permite considerar os “extremos” da desordem, podemos notar que para valores negativos
de « a distribuigao P(J) é proporcional ao acoplamento J (que difere de zero), portanto, é
pouco provavel que existam P(.J) — 0. Desta feita, esta desordem é considerada fraca e,
em geral, as fungoes de onda deste sistema sao estendidas, como se os modos vibracionais
nao notassem a desordem. Observando o outro caso, onde os valores de « sao positivos,
notamos que a distribuicao escolhida é inversamente proporcional aos acoplamentos, sendo
assim, a medida que J possui valores pequenos, P(J) — oo. Isto implica numa maior
probabilidade de se obter estes valores de J, ou seja, uma desordem forte que resulta na
“quebra” da cadeia pois os acoplamentos funcionam como as barreiras infinitas conhecidas
no caso eletronico, onde as fungoes de onda sao localizadas numa determinada regiao da
cadeia, exceto o modo com energia nula que possui uma funcao de onda de comprimento
infinito, portanto um modo estendido. Sob um grau de desordem intermediario, a depender

da ordem do sistema, pode-se apresentar uma transicao metal-isolante.

Este estudo pode ser comparado ao modelo de Anderson para o caso eletronico, pois
o mesmo mostra que o grau de desordem existente influencia fortemente a natureza dos
estados eletronicos. Em geral, como ja visto, a desordem fraca induz um comportamento
metalico para o sistema pois as suas funcoes de onda sao estendidas. Analogamente, um
comportamento isolante é notado quando as func¢oes de onda eletronicas sao localizadas, por

consequéncia da desordem forte.

O modelo de Anderson (8), (9), (10), (11), trata de elementos que auxiliam no estudo
da natureza dos estados eletronicos em sistemas desordenados. O hamiltoniano, que pode

ser descrito na representacao de Wannier, possui a forma

H=S el + 3 tld Gl (1.25)
i i#]
Instituto de Fisica - UFAL
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onde |7) sdo os orbitais atémicos, ortogonais entre si, no sitio 4, €¢; é a energia no sitio e ¢;; é
o elemento de matriz entre os sitios ¢ e j, também chamado de amplitude de hopping, cujo
valor decresce com a distancia entre eles. Na eq. (1.25) o termo ¢; é escolhido aleatoriamente

dentro de um intervalo de largura W, parametro conhecido como largura da desordem.

Para se obter os autoestados deste hamiltoniano, é necessario resolver a equacao de

Schrodinger, utilizando a expansao dos autoestados |¢) = >, ¢;]7). Obtemos, de (1.25)

ECZ' = €C; + Ztijcj (126)
J

Supondo que as integrais de transferéncia possuem a mesma magnitude, t;; = t, e que

agem apenas entre primeiros vizinhos, a equacao (1.26) pode ser escrita como

Jj=z
ECZ‘ = €,¢; + t Z Cj (127)
J

A partir desta tltima equacao podemos analisar os casos limites deste sistema. Quando
nao ha desordem, os estados sao estendidos e as energias sao todas iguais, podendo ser

escolhidas ¢, = 0. Temos entao
ECZ‘ = t(Cz;l + Ci+1) (128)

Existem fungbes exponenciais complexas que obedecem a equagao (1.28). Fazendo ¢, =
coe™* | a equagao (1.28) é satisfeita se £ = 2tcos(k), que é o resultado correspondente a
banda cristalina da teoria de Bloch (=2t < E < 2t). Para o caso em que ha desordem,
estados localizados, se considerarmos ¢ = 0 (remogao do acoplamento), teriamos os orbitais

atomicos como solucao do problema.

1.3.1 Desordem correlacionada

Inicialmente observadas por Anderson, as propriedades de localizagao em sistemas de-
sordenados mostravam que a existéncia de estados localizados se davam pela presenca da
desordem. Atualmente, esses sistemas tem sido um dos temas de estudo mais recorrentes
em fisica da matéria condensada, em especial, a modificacao nas propriedades da localizacao

induzida por correlagoes sobre as distribuicgoes.

No inicio da década de 90, o estudo das correlacoes adicionadas a sistemas desordenados
era realizado de forma local. Para este caso, a aleatoriedade nos acoplamentos (impure-
zas, defeitos, etc) era encontrada em alguns sitios, portando, nem todos os estados eram
localizados. Um exemplo deste tipo de correlacao é o estudo do Hamiltoniano de Anderson

unidimensional para uma liga binaria, cujas energias podem ser €4, com sitios que aparecem
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1.3. Mé&gnons em Sistemas Desordenados 17

em pares, e eg com probabilidades ¢ e 1 — ¢ (12).

Um modelo de distribuicao de desordem que é bastante estudado é o tipo dimero. Para
este modelo, podemos considerar o Hamiltoniano do modelo tight binding unidimensional,

que possui a forma

H= ZVl i+ t])i) (i 4 1) + |i) (i — 1]] (1.29)

com [i) sendo o orbital atomico no sitio i e V; é um potencial aleatério. Quando escrevemos
[Y) =", ¢ili), a equacao de Schrodinger (H|¢)) = E|v)) se torna, em termos das amplitudes
de probabilidade

t(piv1 + Gic1) = (B = Vi)o (1.30)

que também pode ser escrita em termos de matrizes de transferéncia na forma;

Gir1 = T (1.31)
onde
= (3)
(§]

A partir da equagao (1.31) temos que

Toi1 = HT X o (1.32)

ou seja, dada a condicao inicial, podemos encontrar as amplitudes da funcao de onda em

sitios posteriores como mostra a equagao (1.32).

Se considerarmos apenas dois tipos de sitio, como no caso de dimeros, A e B, com energias
Vo, = Vo (que aparecem apenas aos pares) e Vi, = W, respectivamente, com E = Vj pode-se
notar que, para os sitios do tipo A, o termo (F — V), presente na matriz de transferéncia se
anula. Para este caso, o produto de duas matrizes se torna —I,ou seja, os dimeros do tipo
A nao espalham a funcao de onda com energia E = Vj, apenas ha uma alteragao de fase, ou

seja, a onda se propaga como se nao “percebesse” a desordem.

A dificuldade em permanecer com esse tipo de correlacao consistia no fato de que estados

suficientemente estendidos podem alterar as propriedades de condugdo. Na figura (1.3),
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1.4. Aplicagdo de um campo magnético em uma cadeia de spin 18

extraida da referéncia (13) temos a representagao de um estado estendido e um estado
localizado em um sistema desordenado. Moura e Lyra (14) mostraram, em 1998, que as
sequéncias correlacionadas de longo alcance, diferentemente das primeiras estudadas, em
que apenas alguns pontos da cadeia possuiam um certo grau de desordem, eram geradas por

varios processos estocasticos na natureza.

(a)

Figura 1.3: Representacao de uma fungao de onda estendida (a) e de uma fungao de onda
localizada num sistema desordenado (b). Fonte: ver texto

Em nosso estudo, as correlacoes de longo alcance induzem uma dependéncia nos acopla-
mentos aleatorios (15),(16). Geralmente, a distribui¢ao que rege esta correlagao possui uma
densidade espectral do tipo S(k) o< 1/k%, onde S(k) é a transformada de Fourier da fun¢ao
de correlagao de dois pontos < ¢;¢; > e k & o vetor de onda relacionado com as ondulagoes

no potencial. Os acoplamentos passam, entao, a ser escritos na forma

2 2tk
wkn
V, = E ka/Qcos( N +¢k) (1.33)
onde « passa a controlar o grau de correlacao do sistema. Para o = 0, por exemplo,

reproduzimos a situa¢ao em que ha distribuigao uniforme de desordem (caso sem correlagao).

¢k sao fases aleatorias distribuidas no intervalo [0,27].

1.4 Aplicagao de um campo magnético em uma cadeia de spin

Estudaremos aqui o caso de uma cadeia ferromagnética sem desordem, sob a presenca de
um campo magnético definido por H,, = pugnHon (17). Este campo é apontado na direcao 2,
cuja norma é uma funcao da distancia H,, = Hn. Apoés a insercao de todas as constantes em

um tnico termo, definimos H como a derivada da energia de interacao do campo magnético.

O hamiltoniano de Heisenberg para este sistema é descrito como

H==> (JoSy Sui1+ H,-85,) (1.34)

Considerando o estado fundamental |¢o) e |¢;) = S |¢o), como na se¢do 1.2, temos,
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Hlg) =« (1.35)

- A J

Z Qz 1 _ 1 B
= > Jnn15,55 41 |801>—§ Z Jn,n+1S:Sn+1|<Pl>—§ Z Inns1Sy Sl
A B C
- Z 57 |¢1)

D

Utilizando as relagoes de comutacao entre os operadores de spins, eq. 1.4, através da
insercao de termos nulos em cada parte da eq. 1.36 obtemos as respostas, termo a termo,
conforme ja mostrado neste capitulo. Resolveremos aqui o termo do campo magnético, tinico

termo ausente na eq. 1.6.

Termo D
N
D=—> HS[en) (1.36)
=1

Resultando em

H|90n> = E0‘¢n> + S(‘]n*l,n + Jn,n+1)|90n> - Jn,n+15|90n+1> + Jnfl,ns“:onfﬁ
+Hplpn) — Slon = Elpn (1.38)

E notavel, assim como tratado na secio (1.2) que o estado |¢;) nio é autoestado do
hamiltoniano (1.34) pois o desvio em um sitio ndo ¢ localizado. Assim sendo, utilizamos o

estado de um magnon como ji apresentado

1
@) = J%—N;‘f"‘%> (1.39)

Resolvendo a equacao de Schrodinger H|®) = E|®):

1
V25N

Z[EO + S(t]nfl,n + Jn,nJrl) + Hn - S]fn|90n> - Z Jn,n+15fn|90n+1>

1
- n—l,nsfn|90n—1> - \/QS—NEZ fn|§0n> (140)
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Somando sobre todos os estados
Z{[EO + S(Jnfl,n + Jn,nJrl) + Hn - S]fn - nfl,nanfl - Jn,n+15fn+1}‘()0n> - (141)

obtemos, entao, em termos das amplitudes de probabilidade

S(Jn+17n + Jn,n—l)fn - SJn—l,nfn-‘,—l - SJn,n-‘,—lfn—l + ann - Efn (142)
come=F—FEy+ S.

Para o caso puro, em que J,, = Jy = constante, a eq. 1.42 se torna

(2465 + Hy) fo = JoS fu1 — JoSfus1 = € (1.43)

Este resultado foi encontrado por Kosevich (17) em 2013 e faremos uso do mesmo em
nosso modelo incluindo correlacoes de longo alcance aos acoplamentos J,. O usaremos em

uma rotina numeérica para verificar os resultados que serao apresentados no proximo capitulo.
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Capitulo 2

Dinamica de Magnons

2.1 O Modelo

O problema de mégnons em sistemas desordenados é um problema interessante e ja
bem estabelecido. Em geral, quando escrevemos "sistemas desordenados"estamos nos re-
ferindo a sistemas cuja distribuicao de desordem tem sua transformada de Fourier como
sendo um ruido branco, ou seja, nao héi correlagoes intrinsecas. Neste tipo de sistema, tra-
dicionalmente, a desordem gera o espalhamento das funcoes de onda de um mégnon e, por
consequéncia, a localizacao da maioria dos magnons. O modo de energia zero, um modo
uniforme, possui um carater estendido. Algo que tem sido bastante estudado na literatura
é o efeito de desordem correlacionada sobre a natureza dos autoestados de magnons. Ou-
tro tema importante consiste na competicao entre desordem correlacionada e interacoes das
quasi-particulas com campos externos. Como ja mencionamos no capitulo 1, em diversos
trabalhos, uma das estratégias utilizadas foi a de introduzir distribui¢oes de desordem com
correlacgoes de longo alcance. No caso de correlacoes de longo alcance a funcao de correlacao
interna decai, aproximadamente, com a lei de poténcia. Um dos trabalhos que apresentaram
de forma pioneira este problema foi a tese de doutorado de F.A.B.F. (7). Neste trabalho
foi escolhido um tipo de desordem correlacionada que segue o movimento Browniano fracio-
nario. Uma das maneiras mais simples de gerar este tipo de desordem consiste em escrever
uma formulacao de Fourier mantendo uma fonte de desordem harmonica, entretanto fixando
a densidade espectral como sendo uma lei de poténcia S(k) = 1/k*. O expoente « controla

o grau das correlagdes na desordem (14). Para o = 0 recupera-se o problema tradicional
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onde a distribui¢ao de desordem é nao correlacionada. Contudo, para a grande a densidade
espectral acaba filtrando parte dos vetores de onda k grandes e assim temos uma distribuicao
de desordem correlacionada. Matematicamente podemos provar que a funcao de autocorre-
lagao interna é proporcional a transformada de Fourier de S(k), uma lei de poténcia para
longas distancias. Neste capitulo vamos apresentar nossos estudos sobre a natureza dos au-
toestados de um magnon em sistemas com desordem correlacionada e sob o efeito de um
campo magnético externo nao uniforme. Vamos considerar um campo magnético que cresce
linearmente ao longo da cadeia magnética considerada. Vamos apresentar de forma sucinta
um breve resumo do formalismo necessario, as técnicas numéricas utilizadas e por fim nossos

resultados.

A natureza dos autoestados de um magnon pode ser obtida através da solucao numérica
da equacao de Schrédinger. Vamos focar boa parte de nossa analise na evolucao temporal
de um pacote inicialmente localizado. Vamos descrever de forma resumida a equacao de
Schrodinger para este problema, bem como apresentar nossa metodologia de solu¢ao numé-
rica. A equacao de Schrodinger independente do tempo basicamente consiste das relacoes

de recorréncia que obtivemos no capitulo anterior:

S(Jn—i—l,n + Jn,n—l)fn - SJn—l,nfn-‘,—l - SJn,n-‘,—l.fn—l + ann - Efn (21)

e sua importancia esta, entre outros aspectos, em poder obter uma representagao matricial
do Hamiltoniano na base de estados de desvio de spin localizados em um dado sfio n.
Estas relacoes de recorréncia, quando escritas em forma matricial, consistem em uma matriz
tridiagonal simétrica. A solucdo numeérica é obtida através da diagonalizacao da matriz
efetiva. Em nosso trabalho utilizamos a rotina tqli (18), que é uma das mais apropriadas
para se encontrar autovetores e autovalores de uma matriz tridiagonal real simétrica. Para
investigar a dinamica do magnon precisamos resolver a equacao que controla a evolugao

temporal do sistema,

dlu(t)
=S = Hip () (2.2)
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Utilizando a expansao [1(t)) = >, fu(t)|¥n) podemos escrever

S(Jn—I—l,n + Jn,n—l)fn(t) - SJn—l,nfn—I—l(t) - S‘]n,n-i—lfn—l(t) + ann(t) = Zh%fn(t) (23)

comn = 1,...,N. A solu¢ao numérica seréa feita considerando uma dada condicao inicial
|t)(t = 0)), que em nosso estudo ima gaussiana de largura 1 centrada na“metade” da cadeia.
Para encontrar a solu¢do numérica desta equacdo ou seja, os coeficientes f,(t) , vamos
aplicar o seguinte formalismo. Expandimos, inicialmente, a condicao inicial em termos dos

autovetores do Hamiltoniano:

=
—~
~
I
o
N—
~
I

> (Wt = 0)ly))lvy) (2.4)

J
onde os autovetores |¢/;) sdo as solugoes da equagio de Schrédinger independente do tempo
(H|¥;) = Ej;)). Se faz necessario enfatizar que |¢;) assim como E; serdo obtidos através

da diagonalizagao numérica da eq. 2.1. A evolugao temporal do estado inicial |(t = 0))

pode ser obtida através da aplicagao do operador de evolugao temporal (e~*Ht):

[W(t)) = ey (t = 0))
(1) = (Wt = 0) |y ))e)e ™" y) (2.5)

J
Agora vamos escrever a expansao de todos os vetores usando a base de desvios de spin

localizadas {|n) }:

(1) =D fult)|n)
[t =0)) =Y fu(0)|n)
) =Y filn)

substituindo na eq. 2.5 teremos :

D fa®ln) =D 0 f2)e Y fuln)

J
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Logo, permutando o somatorio em n com o somatorio em j, temos:

fn(t) = Z(Z fm(o)fr]ﬁ)e_iEjtfn (2'6)

J m

Este formalismo é bastante preciso e consegue manter a norma da funcao de onda consi-
deravelmente controlada mesmo para tempos longos. Em nossos estudos a norma N da
funcao de onda foi mantida sempre dentro do seguinte critério de convergéncia: |1 — N| =
11— @) N =11 =, [fo(t)]?| < 107®. Este formalismo é bem mais preciso do que
tentar resolver numericamente na "forca bruta'a eq. 2.3 usando técnicas tradicionais como
Runge-Kutta ou outros métodos (18), (19), (20). Entretanto, devido a necessidade de dia-
gonalizar totalmente a matriz Hamiltoniana este procedimento pode ser um pouco "caro"do
ponto de vista computacional. O tempo computacional pode crescer bastante se o sistema

de interesse tiver muitos sitios.

Como mencionamos anteriormente, em nosso estudo vamos analisar a dinamica de um
mégnon em sistemas com desordem correlacionada e na presenca de um campo magnético
nao uniforme. A desordem correlacionada seré introduzida considerando os acoplamentos .J,,
como sendo uma sequéncia aleatoéria com correlagoes internas. Vamos considerar o mesmo

formalismo usando no trabalho de Moura e Lyra (14):
Jp=Jo+Vp (2.7)

onde

2 2rkn
V, = Z o208 |~ + ok (2.8)

onde « controla o grau de correlacao da desordem, ¢ sao fases aleatorias distribuidas no
intervalo [0,27] e Jy = 5 foi escolhido desta forma para evitar valores de acoplamentos nulos
ou negativos. Enfatizamos que os niimeros V,, obtidos na eq.2.8 sao normalizados de maneira

tal a manter média 0 e desvio padrao 1.
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2.2 Resultados

Na tese de doutorado de F.A.B.F. (7) foi mostrado que um sistema com desordem cor-
relacionada possui uma transicao de Anderson para o > 1, apresentando uma fase metalica,
ou seja, uma regiao de energias baixas em que os méagnons sao estendidos. Neste traba-
lho, vamos estudar a competicao com o campo magnético considerando os dois regimes de

correlacao: a <lea > 1.

264
252
240

I L4

250
245
240

<x(t)>

249
246
243

250
248 H
246 . | .

0 1%5 250

Figura 2.1: Dinamica de um mégnon para a = 0.0. Fonte: autora

As figuras 2.1 e 2.2 nos mostram os resultados de nossos calculos numéricos considerando
o grau de correlagao inexistente o = 0.0 ou fraco @« = 0.5 e @ = 1.0. Podemos ver na figura
2.1 que o pacote, que foi inicialmente abandonado no centro da cadeia, fica se movendo em
torno da posicao inicial com pouca mobilidade. A medida que vamos crescendo o valor de
H,,, que é a energia de interacao do campo magnético com o magnon, podemos notar, através
da diminuicao da amplitude de oscilagao, que este pacote fica bem mais proximo da posicao
inicial. Outro aspecto bem claro em nossas simulagoes é que o movimento oscilatorio do pa-
cote nao apresenta um padrao coerente bem definido. De fato, os resultados encontrados nao
sinalizam para a existéncia de uma oscilacao bem definida com uma frequéncia dominante.
Este padrao é semelhante a localizacao dinamica que um elétron sofre quando é submetido a
um campo elétrico estatico. A medida que vamos aumentando o parametro « (figuras 2.2(a)

e (b)) observamos resultados semelhantes, o magnon continua preso em torno da posi¢ao
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inicial, mas com oscilagoes que, embora sem uma frequéncia bem definida, ja4 comecam a

apresentar um carater um pouco mais organizado.
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Figura 2.2: Dinamica de um mégnon para (a)a = 0.5 e (b)a = 1.0. Fonte: autora

Iremos analisar agora o comportamento do magnon para graus de correlacao alta, o =

1.5,2.0 e 2.5, apresentado nas figuras 2.3 e 2.4. Diferente da anélise anterior, podemos notar

<x(t)>

245
240

250
248
246

2000

H=1.04

250

Figura 2.3: Dinamica de um mégnon para o = 1.5. Fonte: autora

que mesmo na auséncia de campo magnético, o0 mignon possui uma certa mobilidade em

relagio a posi¢ao de equilibrio, embora neste primeiro caso (H=0.0) a mobilidade ainda seja
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baixa ja que o sistema nao possui velocidade inicial. A medida que a energia de interacao
do magnon com o campo magnético é acrescida podemos observar um padrao oscilatorio
um pouco mais definido, podendo estimar, inclusive, a frequéncia dominante desse padrao

de oscilacao. Na figura 2.5 mostramos a transformada de Fourier para trés destes casos e,

256
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= =
T 0 1000 2000 S
V250 H=lod
245
240
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|
0 125 250 0 125 250
t t

Figura 2.4: Dinamica de um mégnon para (a)a = 2.0 e (b)a = 2.5. Fonte: autora

conseguimos observar que, além de possuir uma frequéncia predominante bem definida, ela
é da ordem da derivada da energia de interacao do campo, H.

0.8 : : —
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Figura 2.5: Transformada de Fourrier para o = 2.5. Fonte: autora

Podemos aqui fazer um paralelo entre o problema estudado e o problema ja conhecido na
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literatura de um elétron se movendo em uma cadeia unidimensional cristalina na presenca de
um campo elétrico estatico. Para o caso eletronico pode-se demonstrar, matematicamente,
que o vetor de onda do elétron cresce linearmente com o tempo. A demonstracao é simples
e rapida. O hamiltoniano do problema de um elétron em uma cadeia linear cristalina pode

ser escrito como:

H =p*/2m + V(z) + eEx (2.9)

onde p é o momento, V' (z) o potencial cristalino (que pode ser considerado nulo neste caso,
sem perdas de generalidades), e é a carga do elétron e £/ é o campo elétrico estatico paralelo
a cadeia linear. A equagao que controla a dindmica temporal do momento p do eletron é
dada por:

OH

p=

Considerando uma aproximagao semiclassica em nosso estudo podemos escrever p = hk logo

temos que:

. 0H el
k=——=—— 2.11
ox h (211)
Resolvendo esta equacdo temos (considerando e = h = 1)
k(t) = —Et + ko (2.12)

Por outro lado, sabemos que o vetor de onda k£ de um elétron em um cristal ¢ restrito a
zona de Brillouin que vai de —m/a a m/a. Devido a esta restri¢ao, a medida que o momento
evolui com o tempo e chega ao extremo da zona de Brillouin, ele deve, obrigatoriamente,
voltar para o outro lado da banda. Desta forma podemos calcular o tempo que o elétron leva
para percorrer toda a zona de Brillouin como sendo t, = 27/FE. A frequéncia de oscilagao
do elétron dentro da zona de Brillouin fica entao w, = E. Espacialmente o que acontece é

também uma oscilacao pois quando elétron chega a um dos extremos da banda e é injetado
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no outro extremo o sinal do vetor de onda muda o que pode ser aferido espacialmente como
uma inversao do sentido de movimento. Podemos considerar que com o magnon aconteceria
algo parecido, uma vez que a eq. 2.1 ¢ matematicamente similar a equagao de um elétron em
uma cadeia atomica. Desta forma seguindo este raciocinio, podemos fazer uma estimativa
de quanto deveria ser a frequéncia de oscilacao dos magnons com base nesta similaridade
matematica. A interacdo do campo magnético com o magnon gera um termo diagonal H,
que, em nosso caso foi escolhido com uma dependéncia linear com a posicao dos spins:
H, = Hn. Este termo diagonal é muito parecido com o trabalho da forca elétrica W o En.
Ou seja, a energia de interacao H,, do campo magnético tem um status semelhante ao termo
da forca elétrica no caso eletronico. Desta forma, seguindo a abordagem semiclassica que
apresentamos, a frequéncia de oscilagao dos mégnons deveria ser wmggnon = H. Observe que
este resultado estd em boa concordancia com o calculo numérico da transformada de Fourier

do padrao oscilatorio dos magnons (ver. fig.2.5).

Dentro da teoria de oscilagao de Bloch para elétrons existe uma andlise que compara a
largura W da banda cristalina com a regiao espacial onde o elétron oscila. O elétron se move
dentro da zona de Brillouin de —7/a a 7/a, o que corresponde para uma cadeia linear com
energia de hopping ¢t = 1 ao intervalo [—2¢,2¢]. Espacialmente, ele tem uma distancia L cuja

relacao com W é dada por

I —

W
= (2.13)

onde E é o campo elétrico externo aplicado.

Faremos aqui uma anélise semelhante para a oscilagao no caso dos méagnons. Vamos
calcular a largura de energia AFE, engido Onde 0s méagnons tem mobilidade via célculo do
comprimento de localizacao \. Vamos utilizar a técnica de matriz de transferéncia apre-
sentada no capitulo 1. Vamos medir AF, g endido através do calculo de A para o problema
sem campo magnético e vamos entao poder comparar com o tamanho da regiao onde os
magnons estao oscilando. Na figura 2.6 apresentamos um grafico do inverso do comprimento
de localizacao (1/)\ ) versus a energia para trés valores de . Quando o sistema apresenta

uma fase metalica, 1/ fica da ordem de 1/N, sendo N o tamanho do sistema (N = 5000
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Figura 2.6: Comprimento de Localizagao. Fonte: autora

em nosso estudo). A posi¢ao aproximada onde a fase metalica termina para o = 1.5 é da
ordem de 4.5, para o = 2.0 é da ordem de 5.0 e para o = 2.5 é da ordem de 6.0. Desta
forma, temos a largura AF.sengiqzo €M energia na qual o magnon oscila. Agora vamos esti-
mar AFE, endido através do tamanho da regiao espacial onde o magnon fica oscilando. Vamos
medir o tamanho Az da regiao espacial através do grafico da posicao média em funcao do
tempo (ver fig.2.3). Através desta quantidade sabemos que a largura AF.gengidzo pode ser
obtida como AF.gendgidzo = AxH. Dado isso, nos é permitido encontrar AFEegendgido =~ 4.0
para a = 1.5, AFE sendido = 5.0 para a = 2.0 e AE gendido =~ 6.0 para a = 2.5, o que condiz
com os resultados encontrados via calculo do comprimento de localizacao dentro de de nossa
tolerancia numeérica. Os erros numéricos aqui sao menores que 10%. Ou seja, nossa analise
numeérica mostra fortes indicios que dentro da formulacao de um méagnon, a presenca de um
campo magnético com crescimento linear competindo com desordem correlacionada promove
oscilagoes magnéticas semelhantes as oscilacoes de Bloch para elétrons. A frequéncia das os-
cilagoes dos estados de um méagnon podem também ser previstas através de uma abordagem
semiclassica. A amplitude das oscila¢coes magnéticas pode ser utilizada para se estimar a

largura da banda de magnons livres existente no modelo.
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Capitulo 3

Conclusoes

Neste trabalho de mestrado investigamos a natureza dos estados de um méagnon em
cadeias desordenadas na presenca de um campo magnético. Em nosso estudo, analisamos
o modelo de Heisenberg ferromagnético unidimensional dentro do sub-espago de um mag-
non. Os acoplamentos entre os spins foram considerados como sendo uma distribuicao de
desordem com correlagoes de longo alcance. Na abordagem considerada aqui utilizamos
uma distribui¢do de desordem com densidade espectral lei de poténcia S(k) < k~“. Para
a = 0 recuperamos o modelo de Heisenberg com desordem nao correlacionada. Para a > 0
o sistema apresenta desordem correlaciona. Em alguns estudos anteriores foi mostrado que
este tipo de modelo apresenta estados de um mégnon estendidos na regiao de energia alta
se « > 1. Em nosso estudo introduzimos um campo magnético externo que cresce pro-
porcional a distancia. Nosso estudo foi feito através da solugao numérica da equacao de
Schrodinger dependente do tempo. Através da diagonalizagao do Hamiltoniano calculamos
o operador de evolucao temporal e assim encontramos a evolucao temporal de um pacote
gaussiano inicialmente localizado dentro da cadeia. Nosso estudo mostrou que, para cor-
relagoes fracas (o < 1) o pacote magnético fica localizado de forma dinamica pelo campo
externo. O fendmeno da localizacao dinamica também acontece para o caso de um elétron
em uma cadeia cristalina sob a a¢ao de um campo elétrico estatico e uniforme. Para (o > 1)
nossos resultados sugerem um perfil oscilatorio semelhante ao perfil de oscilagoes de Bloch,
também encontrado, por exemplo, em uma cadeia cristalina sob a acao de um campo elétrico

estatico e uniforme. Medimos a frequéncia destas oscilagoes e observamos que a frequéncia
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é compativel com a derivada espacial da energia de interacao do magnon com o campo mag-
nético. Utilizando uma abordagem semiclassica similar a abordagem eletronica conseguimos

explicar este comportamento.

Portanto, em nosso trabalho , mostramos a existéncia de oscilagoes de Bloch para mag-
nons no modelo de Heisenberg com campo magnético nao uniforme competindo com desor-
dem correlacionada. Nossas perspectivas consistem investigar a dependéncia desta oscilagao

com a dimensao do sistema bem como o efeito de interagoes com outros mégnons.
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