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Resumo

Nesta, tese realizamos um estudo de campo médio dos efeitos da desordem
do campo cristalino sobre os diagramas de fases do modelo ANNNI com spin
1.

Resultados de campo médio anteriores obtidos para o modelo com cam-
po cristalino constante mostraram fases parcialmente desordenadas em seus
diagramas de fases. No entanto, a existéncia de tais fases ndo é garantida,
devido as flutuacoes nao levadas em conta na aproximacado de campo médio.
Sendo assim, estudamos o modelo com campo cristalino constante por meio
de simulagoes de Monte Carlo. Nosso objetivo foi fornecer maior credibilidade
aos resultados de campo médio obtidos anteriormente, e com isso adquirirmos
maior confianga nos resultados de campo médio apresentados nesta tese pa-
ra um campo cristalino aleatéorio. Os resultados das simulagbes mostraram
evidéncias de que a configuracao com planos desordenados da fase comensurs-
vel de periodo 6, observada em baixas temperaturas, pode sofrer uma transi¢do
interna para uma configuracao na qual tais planos estdo ausentes. Esse resul-
tado estd em concordéancia com os estudos de campo médio.

Para o caso de um campo cristalino aleatério, investigamos os diagramas
de fases do modelo na aproximacdo de campo médio. Para uma distribuicao

de probabilidades genérica do campo cristalino, obtivemos o funcional da



energia livre e as equacoes de campo médio, assim como as expressoes das
linhas criticas e dos pontos tricriticos do modelo. Para investigarmos os efeitos
da desordem sobre os diagramas de fases, consideramos as distribuicoes de

probabilidade do campo cristalino delta-bimodal e gaussiana.



Abstract

In this thesis we present a mean-field study of the effects of the disorder of
the single-ion anisotropy on the phase diagrams of the spin-1 ANNNI model.

Previous mean-field results for the model with constant single-ion aniso-
tropy showed partially disordered phases in the phase diagrams of the model.
However, the existence of such phases cannot be taken as granted, due to the
fluctuations not taken into account in the mean-field approximation. Thus, we
studied the model with constant single-ion anisotropy by means of Monte Car-
lo simulations. Our aim was to give credit to previous mean-field results and
to get more confidence in the mean-field results showed in this thesis obtained
for a random single-ion anisotropy. The results obtained from the simulations
showed evidences that the configuration of the commensurate phase with pe-
riod 6 displaying disordered planes, found at low temperatures, may undergo
an internal phase transition to a phase in which such planes are absent. This
result is in agreement with previous mean-field studies.

For a random single-ion anisotropy, we investigated the phase diagrams of
the model within mean-field approximation. For a generic probability dis-
tribution of the anisotropy, we obtained the free-energy functional and the
mean-field equations, as well as the expressions for the critical lines and tricri-

tical points of the model. In order to investigate disorder effects, we obtained



phase diagrams of the model by considering a double-delta and a Gaussian

probability distribution of the single-ion anisotropy.
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Capitulo 1

Introducao

Sistemas espacialmente modulados sdo caracterizados por exibirem proprie-
dades locais que variam periodicamente em uma ou mais diregoes espaciais
(Selke, 1992). Diferentes ordens moduladas foram observadas em intmeros
sistemas em Matéria Condensada. Por exemplo, materiais magnéticos (Izyu-
mov, 1984), gases nobres adsorvidos em substratos cristalinos (Stephens et al.,
1984), compostos ferroelétricos (Yamada, Hoshino, e Shibuya, 1963; lizumi,
Axe, Shirane, e Shimaoka, 1977), ondas de densidades de carga (Comes, Shapi-
ro, Shirane, Garito, e Heeger, 1975), compostos intercalados de grafite (Fischer
e Thompson, 1978) e cristais liquidos (Gennes, 1974). Uma fase modulada é
dita comensurdvel se a razao entre a periodicidade da modulagdo e o paré-
metro da rede for um namero racional, e incomensurdvel caso contrario. O
mecanismo bésico para a ocorréncia da modulagao é a competi¢do entre in-
teragOes favorecendo ordenamentos distintos, o que da origem ao fenémeno
conhecido como frustragao (Toulouse, 1977). Existe uma classificagdo segun-
do a qual os sistemas modulados podem ser agrupados em cinco categorias
(Cummins, 1990): modulagdo por deslocamento, por orienta¢do, por compo-

si¢ao, por crescimento interno e modulacao interfacial. Essas cinco categorias
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nao sao exclusivas, ou seja, um mesmo material pode apresentar mais de um
tipo de modulacao. Por exemplo, o modelo magnético estudado neste tra-
balho pode ser classificado como um sistema com modulacao por orientagéo,
por crescimento interno e interfacial. Com a descoberta da difracao de néu-
trons na década de 50, as estruturas moduladas puderam ser observadas pela
primeira vez em metais terras-raras (lantanideos) (Cooper, 1968). A estru-
tura magnética do hélmio foi estudada com difragdo de néutrons (Koehler,
Cable, Child, Wilkinson, e Wollan, 1966, 1967; Felcher, Lander, Arai, Sinha,
e Spedding, 1976; Pechan e Stassis, 1984). Em temperaturas suficientemente
baixas essa estrutura é uma espiral incomensuravel com o vetor de onda de
propagacao na direcao perpendicular aos planos basais da estrutura hexagonal
compacta. Estudos empregando difracdo de raios X sincrotron do hélmio e do
érbio (Bohr, Gibbs, Moncton, e Damico, 1986; Gibbs, Bohr, Axe, Moncton,
e Damico, 1986) mostraram que o vetor de onda desses materiais varia com
a temperatura, como mostrado nas figuras 1.1 e 1.2. Os platos observados
nessas figuras correspondem ao fenémeno de ancoramento (lock-in) das fases
comensuraveis.

No final dos anos 50 as estruturas moduladas em terras-raras foram inter-
pretadas (Villain, 1959; Kaplan, 1959; Yoshimori, 1959; Elliott, 1961) como
sendo a manifestacdo da competicdo proveniente da interacio de troca espa-
cialmente oscilatoria do tipo RKKY (Ruderman e Kittel, 1954; Kasuya, 1956;
Yosida, 1957), existente entre os elétrons 4f e mediada pelos elétrons de con-
dugao.

Do ponto de vista teérico, diversos modelos com interagoes competitivas
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Figura 1.1: Dependéncia do vetor de onda magnético do hélmio com a temperatura, con-
forme obtida com difracdo de raios X de sincrotron (circulos vazios) ou com difragao de
néutrons (pontos). (a*,b",c* sdo os geradores da rede reciproca da rede hep gerada por
a,b,c. ¢ é paralelo a ¢, que por sua vez é perpendicular aos planos basais). [Bohr e Gibbs,
1986].

foram propostos e investigados, mesmo antes que as estruturas moduladas
pudessem ser observadas experimentalmente (Nagamiya, 1967; Cooper, 1968;
Elliott, 1972). A seguir apresentamos alguns modelos mecanico-estatisticos
para sistemas modulados, com o objetivo principal de ilustrar os diferentes
mecanismos de competicao responséveis pelo surgimento da modulagéo.

Um modelo prototipico apresentando um complexo diagrama de fases mo-
duladas comensuréveis e incomensuraveis consiste de uma cadeia de atomos

ligados a seus primeiros vizinhos por molas e sujeitos a um potencial externo
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Figura 1.2: Dependéncia do vetor de onda magnético do érbio com a temperatura, conforme
obtida com difragéo de raios X de sincrotron (pontos) ou com difragdo de néutrons (cruzes).
(a*,b", ¢* sdo definidos como na figura 1.1). [Gibbs, Bohr e Axe, 1986].

periddico, conhecido como modelo de Frenkel-Kontorova (FK) (Selke, 1992;
Griffiths, 1990). Entre os sistemas fisicos que podem ser representados pelo
modelo FK, podemos citar aquele em que os atomos de um gés sdo adsorvi-
dos em um substrato cristalino. As posi¢oes de equilibrio dos a4tomos estao
intimamente ligadas & competicido entre as interagdes elésticas e o potencial
externo. Esse mecanismo de competicao é responséavel pela modulacdo obser-
vada no modelo FK. Embora o modelo tenha sido proposto no final da década
de 20, foi apenas no final dos anos 70 que estudos mais aprofundados foram

realizados, especialmente sobre as propriedades dos diagramas de fases no zero
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absoluto de temperatura (Aubry, 1978).

Outro modelo apresentando estruturas moduladas em seus diagramas de
fases € o modelo XY quiral, formado por uma série de cadeias de spins pla-
nares, dispostas paralelamente umas as outras e perpendicularmente ao plano
dos spins. Dentro de cada plano XY os spins primeiros vizinhos interagem
ferromagneticamente. Sendo assim, no zero absoluto de temperatura as ca-
deias estdo identicamente ordenadas. Por outro lado, ao longo das cadeias as
interacbes entre spins primeiros vizinhos favorecem o ordenamento helicoidal,
no qual spins consecutivos formam um angulo A # 0 entre eles. Pode-se adi-
cionar um campo magnético ao modelo. Na presenca de um campo magnético
paralelo ao plano XY, todos os spins tendem a ordenar-se paralelamente ao
campo, ou seja, todos os spins tendem a ficar paralelos uns aos outros. A
competicao entre esses dois ordenamentos distintos leva ao surgimento de um
complexo diagrama de fases espacialmente moduladas (Yokoi, Tang, e Chou,
1988). Efeitos de anisotropia cristalina sdo comuns em sistemas magnéticos
reais. O estudo de tais efeitos pode ser realizado pela adicdo de um termo
de campo cristalino K, favorecendo p diregoes espacias dadas pelos angulos
0, = 2rn/p (n = 1,2,---,p). Na auséncia de um campo magnético, o
mecanismo responsavel pelo surgimento das fases moduladas do modelo é a
competicdo entre as interacdes quirais e o termo de anisotropia. Para valores
suficientemente grandes do termo de anisotropia (K — 00), nesses diagra-
mas foi observada a existéncia de um ponto multicritico, denominado ponto
T (Micheletti, Seno, e Yeomans, 1995; Sasaki, 1992), a partir do qual surgem

infinitas fases moduladas. No limite K = oo o modelo XY quiral reduz-se ao
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modelo de relégio quiral de p estados, ou CC,, (p-state chiral clock) (Ostlund,
1981; Huse, 1981), no qual as varidveis de spin podem ocupar apenas as p
posigoes 6, = 2mn/p (n=1,2,---,p).

No inicio da década de 60 foi introduzido um modelo (Elliott, 1961), pos-
teriormente denominado por Fisher e Selke de modelo ANNNI (Azial Next-
Nearest-Neighbor Ising) (Fisher e Selke, 1980), que é um dos modelos mais
simples capaz de exibir um complexo diagrama de fases espacialmente mo-
duladas (Bak, 1982; Selke, 1988; Yeomans, 1988; Selke, 1992). E definido
numa rede ctbica simples cujos sitios sdo ocupados por variaveis de Ising. H4
interacoes interplanares J; e Jy entre primeiros e segundos vizinhos, respecti-
vamente, ao longo do eixo axial z, e interacoes intraplanares Jy entre primeiros
vizinhos nos planos perpendiculares ao eixo z. Uma representacao esquemética
do modelo ANNNI é mostrada na figura 1.3.

No caso em que J; e J; tém sinais opostos, a competicao entre essas inte-
racoes pode dar origem as fases moduladas. Empregando a aproximagao de
campo médio Elliott mostrou que a fase paramagnética pode tornar-se instéavel,
dando origem as fases moduladas caracterizadas pelo nimero de onda (Elliott,

1961)

J
— -1{_ 71
g = cos ( 4,]2) . (1.1)

O modelo possui solucao exata apenas em uma dimensao, tendo sido estudado
tanto na auséncia de um campo magnético (Stephenson, 1970a, 1970b) quanto
na sua presenca (Rujan, Selke, e Uimin, 1983; Bhattacharyya e Dasgupta,
1991; Alves Jr. e Yokoi, 2000), e no zero absoluto de temperatura (Morita e
Horiguchi, 1972; Yokoi, Coutinho-Filho, e Salinas, 1981).
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Figura 1.3: Representacdo do modelo ANNNIL

Embora o modelo tenha sido proposto para explicar a modulagdo magné-
tica longitudinal observada no érbio (Elliott, 1961), sua gama de aplicagses
ultrapassa essa motivacao original. Entre tais aplicagoes, podemos citar sis-
temas ferroelétricos (NaNQy), ligas binarias (AgsMg, CuAu, AusZn, TiAls,
CusPd), politipos (SiC e Cdly) e compostos magnéticos (CeSb e terras-raras)
(Selke, 1988; Yeomans, 1988). Apesar de todo esse potencial de aplicagdes,
o modelo permaneceu adormecido até meados da década de setenta quando
novos desenvolvimentos teéricos incentivaram seu estudo mais aprofundado.

O diagrama de fases de campo médio do modelo foi obtido pela primeira vez
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no inicio dos anos 80, quando foram determinadas as principais fases comen-
surdveis (Bak e Boehm, 1980). Nesse diagrama de fases foi localizado o Ponto
de Lifshitz (Hornreich, Luban, e Shtrikman, 1975), situado no encontro da
linha critica, separando a regido paramagnética das regioes ferromagnética e
modulada, com a linha de primeira ordem, separando a fase ferromagnética
da regido modulada (Redner e Stanley, 1977). O ponto de Lifshitz foi ob-
servado experimentalmente pela primeira vez no composto magnético MnP
(monofosfeto de manganés) (Becerra, Shapira, Oliveira Jr., e Chang, 1980)
e pertence & mesma classe de universalidade do ponto de Lifshitz presente no
modelo ANNNI. Além disso, o complexo ordenamento das fases magnéticas
comensuraveis observadas no composto CeSb (Rossat-Mignod et al., 1977;
Rossat-Mignod, Burlet, Bartholin, Vogt, e Lagnier, 1980) (figura 1.4) foram
estudadas teoricamente a partir de um modelo semelhante ao modelo ANNNI
(Boehm e Bak, 1979). Posteriormente, a teoria de campo médio do modelo
ANNNI foi melhor explorada por Selke e Duxbury (Duxbury e Selke, 1983;
Selke e Duxbury, 1984). Esses autores mostraram que as fases moduladas
surgem a partir de um processo de ramificagdo por combinacao de estruturas,
segundo o qual, dadas duas fases com nimeros de onda P/Q e P'/Q)’, a fron-
teira entre elas é desestabilizada pelo surgimento de uma, fase com nimero de
onda (P+ P")/(Q+ @) (Selke e Duxbury, 1984). Na figura 1.5 apresentamos
o diagrama de fases mais detalhado do modelo ANNNI, construido segundo o
método de ramificacdo proposto por Selke e Duxbury. Sendo assim, durante
a década de 80 o interesse pelo modelo ANNNI foi intensamente retomado.

Muitos trabalhos foram desenvolvidos com o intuito de mostrar que o modelo,
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Figura 1.4: Diagrama de fases temperatura-campo magnético do CeSb. Rossat-Mignod,
Burlet, Bartholin, Vogt e Langier (1980).

apesar de simples, possui um rico diagrama de fases moduladas, apresentando
estruturas comensuréveis e incomensuréveis com a rede subjacente, além do

ponto de Lifshitz e pontos de multifases (Selke, 1988; Yeomans, 1988).
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de onda das principais fases comensuraveis. O ponto de Lisfshitz PL localiza-~se no encontro
da linha de segunda ordem, situada entre a fase paramagnética e as fases ordenadas, com
a linha de primeira ordem separando a fase ferromagnética da regiao modulada.
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Pode-se generalizar o modelo ANNNI de varias formas. Por exemplo, pela
adicdo de um campo magnético ou cristalino, pela definicio do modelo com
varidveis de spin maiores que 1/2, pela adi¢do de interagbes além de segundos
vizinhos, ou pela introdugao de desordem. No inicio da década de oitenta, o
estudo do modelo ANNNI com spin 1/2 na presenca de um campo magnético
uniforme foi realizado por meio de diferentes abordagens. Estudos de campo
médio (Yokoi et al., 1981; Ottinger, 1983; Barbosa Filho, 1996), grupo de
renormalizacao no espago dos momentos (Yokoi, Coutinho-Filho, e Salinas,
1985), expansdes em séries de baixas temperaturas (Pokrovsky e Uimin, 1982;
Smith e Yeomans, 1982, 1983; Uimin, 1984; Szpilka e Fisher, 1985) mostra-
ram a existéncia de transicoes de primeira ordem em baixas temperaturas, o
surgimento de linhas de pontos tricriticos no diagrama de fases do modelo,
a existéncia de pontos criticos terminais e de pontos bicriticos. Estudos da
adi¢do de interagOes entre terceiros vizinhos no modelo ANNNI (Selke, Bar-
reto, e Yeomans, 1985; Barreto e Yeomans, 1985) mostraram que a estrutura
global dos seus diagramas de fases nao sofre alteractes qualitativas.

Neste trabalho estamos interessados em investigar a influéncia de desordem
sobre os diagramas de fases do modelo ANNNI. Em particular, estudamos
os efeitos da desordem do campo cristalino sobre os diagramas de fases do
modelo ANNNI com spin 1 (Cadorin e Yokoi, 1998). O modelo é descrito pela

hamiltoniana

1
H= =35 JewSiSe+ ¥ DS}, (1.2)

onde as somas em r e r’ sao sobre todos os sitios da rede e

Jor = Jo (5r,r’—)‘c + 51‘,1"+i + 51‘,1"—5’ + 51‘#"‘*'5’)
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+J1 (5r,r’—i + 5r,r’+i) + J2 ((Sr,r’—2i + 5r,r’+2i)- (13)

O termo de campo cristalino aleatério D, obedece a uma distribui¢do de pro-
babilidades P(D;,), independente e identicamente distribuida em cada sitio da
rede, com valor médio Dy e desvio padrdo o. O caso sem desordem (o = 0)
corresponde a um campo cristalino constante, ou seja, D, = D para todo r na
hamiltoniana (1.2) (Cadorin e Yokoi, 1998). Para 0 = 0 e J; = 0, 0 modelo
reduz-se ao modelo de Blume-Capel (Blume, 1966; Capel, 1966).

O planejamento desta tese é como segue: no capitulo 2 realizamos simu-
lagdes de Monte Carlo do modelo sem desordem (o = 0). Os resultados das
simulagoes estao em concordancia com estudos de campo médio anteriores
(Cadorin e Yokoi, 1998), fornecendo maior credibilidade & aproximacéo de
campo médio. Tendo em vista tal concordancia, empregamos a aproximacao
de campo médio para estudar o caso o > 0 com mais confianca. Para uma
distribuicdo de probabilidades genérica do campo cristalino, no capitulo 3 ob-
tivemos as equacoes de campo médio e o funcional da energia livre do modelo.
Efetuamos a expansao de Landau do funcional da energia livre e encontramos
expressOes para as linhas criticas e pontos tricriticos. Nos capitulos 4 e 5 obti-
vemos os diagramas de fases de campo médio do modelo para as distribui¢tes
do campo cristalino delta-bimodal e gaussiana, respectivamente. Finalmente,

no capitulo 6 apresentamos um sumario dos resultados obtidos neste trabalho.



Capitulo 2

Caso sem desordem: Simulacoes de
Monte Carlo

2.1 Introducao

No contexto de simulacGes numéricas, o termo “Monte Carlo” foi usado
pela primeira vez em um trabalho onde foram desenvolvidas técnicas estatis-
ticas para estudar equagoes integro-diferenciais (Metropolis e Ulam, 1949). A
técnica (dindmica) de Monte Carlo conhecida atualmente como Algoritmo de
Metropolis, foi descrita pela primeira vez em 1953 (Metropolis, Rosenbluth,
Rosenbluth, Teller, e Teller, 1953). O algoritmo de Metropolis foi o primeiro
exemplo de um método de amostragem por importancia (importance sampling
method), sendo até os dias de hoje o método dessa categoria mais amplamente
empregado (Newman e Barkema, 1999).

Simulacbes de Monte Carlo do modelo ANNNI foram realizadas para es-
timar os expoentes criticos no ponto de Lifshitz (Selke, 1978), precedendo o
primeiro estudo de uma, fase espacialmente modulada por meio de simulacoes
(Selke e Fisher, 1979). Simulacoes de Monte Carlo do modelo ANNNI também

foram realizadas para estudar o comportamento tipo “escada do diabo” (dewvil’s

13
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staircase) (Bak, 1982) do ntimero de onda das fases moduladas como fungao da
temperatura (Rasmussen e Jessen, 1981). Em duas dimensdes, simulagdes do
modelo foram realizadas recentemente (Sato e Matsubara, 1999). O método
de Monte Carlo também foi empregado em algumas generalizagées do mode-
lo ANNNI. Por exemplo, foram realizadas simulagoes do modelo no caso de
dilui¢do de sitios (impurezas) para estudar os efeitos desse tipo de desordem
sobre as fases moduladas (Kawasaki, 1984). Outros estudos de Monte Carlo
do modelo ANNNI em duas e trés dimensoes sao discutidos nos trabalhos de
revisdo de Selke e Yeomans (Selke, 1988; Yeomans, 1988).

Outros modelos apresentando fases espacialmente moduladas em seus ia-
gramas de fases também foram estudados por meio de simulagdes de Monte
Carlo. Entre outros, podemos citar a aplicagdo do método de Monte Carlo
para o estudo do modelo de relogio quiral (chiral clock model) de 4 e 6 esta-
dos em trés dimensoes (Scholten e King, 1996) e o uso de técnicas do Grupo
de Renormalizagdo Monte-Carlo para o estudo do modelo de relégio quiral
de trés estados (Houlrik e Jessen, 1986). Estudos de Monte Carlo do modelo
DIS (Double Ising Spin) foram recentemente realizados (Neubert, Pleimling,
e Siems, 1998).

Embora a maior parte dos trabalhos tenha considerado o modelo ANNNI
com spin S = 1/2, algumas generalizagdes do modelo podem ser importantes
para o estudo de propriedades encontradas em sistemas reais. Por exemplo, nos
compostos magnéticos CeSb (Rossat-Mignod et al., 1977, 1980) e PrCoySis
(Takeda, Konishi, Deguchi, Iwata, e Shigeoka, 1991), os efeitos do campo cris-

talino sobre os diagramas de fases sao importantes. Nesses compostos foram
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detectadas fases parcialmente desordenadas, ou seja, fases onde existem pla-
nos com magnetizacdo nula. Do ponto de vista teérico, estudos do modelo
ANNNI com spin S = 1/2 (Nakanishi, 1989; Yokoi, 1991; Cadorin e Yokoi,
1993) indicaram a existéncia de fases parcialmente desordenadas quando as in-
teragdes intraplanares sdo enfraquecidas (Jy < Jp). Porém, uma aproximagao
de campo médio mais sofisticada (Nakanishi, 1992) e simulages de Monte
Carlo (Rothaus e Selke, 1993) indicaram que as fases parcialmente desordena-
das encontradas nos diagramas de fases do modelo ANNNI com spin S = 1/2
sao apenas uma, deficiéncia da aproximacao de campo médio no caso Jy < Ji.
Sendo assim, o estudo do modelo ANNNI com spin S > 1/2 pode ser apro-
priado para o entendimento das fases parcialmente desordenadas observadas
nos compostos CeSb e PrCoqsSis. Estudos do modelo ANNNI com spin 1 e
campo cristalino constante em 7" = 0 mostraram que a fase comensurével com
periodo 6, (0 + +0 — —), na qual dois planos zy com spins + e dois planos
com spins — sdo intercalados por planos com spins 0, é estavel numa regiao
do diagrama de fases, permanecendo estavel mesmo em 7" > 0 (Cadorin e
Yokoi, 1998). Esse resultado nao é surpreendente uma vez que, de acordo com
a hamiltoniana (1.2), um campo cristalino positivo (D > 0) favorece o esta-
do de spin S = 0. Estudos do modelo na presenca de um campo magnético
em T = 0 mostraram a existéncia de outras fases parcialmente desordenadas
(Muraoka, Oda, e Idogaki, 1999).

Embora os resultados obtidos para o modelo ANNNI com spin 1 e campo
cristalino constante (Cadorin e Yokoi, 1998) sejam para Jy = Ji, as fases par-

cialmente desordenadas encontradas nos diagramas de fases do modelo podem
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estar sujeitas a nao existirem devido & influéncia das flutuacées térmicas, nao
levadas em conta na aproximagao de campo médio. Portanto, neste capitulo
estamos interessados na aplicacdo do método de Monte Carlo no estudo do
modelo ANNNI com spin 1 e campo cristalino constante, definido pela ha-
miltoniana (1.2) com D, = D para todo r, com o objetivo de mostrar que a
flutuacdo térmica ndo desestabiliza a fase (0 + +0 — —). Para isso, a partir
das simulagoes esperamos mostrar que a configuracao com planos desordena-
dos da fase comensuravel de periodo 6 permanece estével em T > 0, até uma
temperatura na qual ocorre uma transicao interna para uma configuracao na
qual os planos desordenados tornam-se ausentes. De fato, veremos ao lon-
go deste capitulo que as simulagoes de Monte Carlo do modelo apresentaram
evidéncias desse comportamento, corroborando os resultados de campo médio
obtidos anteriormente (Cadorin e Yokoi, 1998).

O estudo de Monte Carlo realizado neste capitulo ¢ de fundamental im-
portéancia nesta tese, uma vez que os resultados das simulagoes sustentam o
comportamento qualitativo dos diagramas de fases descrito pela aproximacao

de campo médio.

2.2 Resultados das simulacoes

As simulagoes foram realizadas em redes ctbicas simples de tamanho N, X
Ny, x N, ao longo das direcoes z, y e z, respectivamente, com condigoes de con-
torno periédicas em todas as diregoes. Dizemos que foi efetuado um passo de
Monte Carlo por sitio (PMCS) quando todos os sitios da rede forem visitados

para a atualizacdo dos seus estados de spin, realizada segundo o algoritmo de
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Metropolis. Neste capitulo, cada fase modulada foi rotulada pelo seu respec-
tivo nimero de onda, obtido pelas equagGes (2.2) e (2.3) e correspondente as
fragoes no diagrama de fases de campo médio apresentado na figura 2.1. As
letras junto aos ntimeros de onda indicam a auséncia (letra A) ou a presenga,
(letra B) de planos desordenados na configuragéo da fase. Os perfis das fases
%A, %A e %B sao ilustrados na figura 2.1. Os parametros do modelo foram
fixos em Jy = Jy, —J3/J1 = 0.5 e D/J; = 2.05. Para o valor do parAmetro
de competi¢do —Jo/J; = 0.5, a partir do diagrama de fases de campo médio
da figura 2.1 esperamos encontrar apenas a fase 1/6. Por isso, escolhemos
para N, um miltiplo de 6. Escolhemos o valor D/J; = 2.05 por tentativa e
erro, de modo a obtermos a melhor evidéncia das fases %A e %B. Em todas as
simulacoes descartamos 10* PMCS, nao encontrando nenhuma dependéncia,

com as condicgdes iniciais apds esse intervalo de tempo.
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Figura 2.1: Diagrama de fases de campo médio do modelo ANNNI com spin 1 e campo
cristalino D/J; = 2.05, construido para Jy = Ji. Sdo mostradas as fases paramagnética (P),
ferromagnética (F) e algumas fases comensuraveis rotuladas pelos seus niimeros de onda
e tipos de simetria A ou B, correspodentes & auséncia ou & presenca, respectivamente, de
planos com magnetizagdo nula. A linha de segunda ordem, separando a fase paramagnética
(P) da regido ordenada, encontra a linha de primeira ordem, entre a fase ferromagnética
(F) e a regidgo modulada, no ponto de Lifshitz (PL). Nas regiées sombreadas existem fases
comensuraveis de periodos longos e fases incomensuréaveis.
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Na figura 2.2 mostramos valores instantaneos (“fotos”) da magnetizacao por

camada,
Ny

Stz (2.1)
1

1 M
* NN, a,; =
obtidos das simulagoes de um sistema de tamanho 20 x 20 x 48. Dependendo
da temperatura observamos diferentes perfis da magnetizacao. A figura 2.2a
mostra um exemplo de perfil da magnetizacao obtido em uma temperatura
baixa, kT'/J; = 0.5. Levando em conta as flutuagoes, podemos identificar o
perfil da fase parcialmente desordenada %B. Em uma temperatura interme-
diaria, kT /J; = 0.675, o perfil exibe uma grande flutuacdo de foto para foto,
tornando impossivel identificar uma fase definida na figura 2.2b. Entretanto,
em uma temperatura ainda mais alta, k7'/J; = 1, a flutuagdo torna-se peque-
na novamente, sendo possivel identificar a fase %A no perfil da magnetizacdo
da figura 2.2c.
Para estudar com mais detalhes as fases %A e %B encontradas nas fotos do
perfil da magnetizagao, fizemos a anélise de Fourier de M, (Selke e Fisher,
1979; Rasmussen e Jessen, 1981). Uma vez que a rede é periédica na dire¢do

z com periodo N, par, a magnetizacdo por camada (2.1) pode ser expandida

em uma série de Fourier

M, = Zququ, (2.2)
q
onde a soma é efetuada sobre os nimeros de onda
qg=— k=0,£1,£2,...,£(N,—2)/2,N,/2. (2.3)

Os coeficientes de Fourier sao obtidos da transformada inversa

1 N . .
My =y, &, MaeT200 = [MJe, 2.4
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Figura 2.2: Perfis instantineos da magnetizacao para um sistema de tamanho 20 x 20 x 48
em (a) kT'/J; = 0.5, (b) kT/J; = 0.675 e (c) kT /J, = 1. As linhas continuas representam
o harmoénico principal correspondente ao perfil.

onde definimos a amplitude |M,| e o &ngulo de fase ¢, correpondentes ao
nimero de onda gq.

Medimos a magnetizacio por camada a cada 102 PMCS, sendo computadas
a amplitude de Fourier e o dngulo de fase para cada nimero de onda (2.3).

Apenas o harmonico principal ¢ = % contribui de forma significativa na série de

=

Fourier (2.2), seguido pela pequena contribui¢éo do terceiro harménico ¢ = 35
no caso da fase tipo A. Devido as flutuagoes, existe uma pequena contribuicao

dos outros harménicos, como mostrado na figura 2.3.
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Figura 2.3: Graficos das amplitudes |M,| em fungdo dos nlimeros de onda g em (a) kT'/J; =
0.5 (fase tipo B), (b) kT'/J; = 0.675 (transigdo entre A e B) e (c) kT/J; = 1 (fase tipo
A). Nos trés graficos observamos claramente a maior contribui¢do do harménico principal

q = % No grafico (a) observamos que ha contribuicdo apenas do harmoénico principal,
sendo as pequenas contribuicoes de todos os outros harménicos devidas as flutuacées. Nos

graficos (b) e (c) notamos a contribui¢o do terceiro harmoénico ¢ = 3.
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Mantendo apenas o harménico principal ¢ = %, o perfil da magnetizacao

serd dado aproximadamente por
0
M, = 2| Mg cos [é—(z + ¢1,6)} . (2.5)

Essa funcao senoidal estéd representada na figura 2.2 pelas linhas continuas, as
quais se ajustam satisfatoriamente aos perfis da magnetizacao.

O angulo de fase ¢/ € de especial interesse porque esté relacionado a
simetria da fase %. Um valor inteiro do 4ngulo ¢/ corresponde a fase %A, um
valor semi-inteiro corresponde 4 fase %B com planos desordenados e qualquer
outro valor de ¢/ corresponde a uma fase sem simetria (Yokoi, 1991). Na
figura 2.4 mostramos a evolucdo do &ngulo ¢1/6 a0 longo do tempo (medido
em PMCS) para um sistema de tamanho 20 x 20 x 48. Na figura 2.4a, em
uma temperatura baixa, kT/J; = 0.5, observamos uma pequena flutuacgio
do angulo de fase em torno do valor 1/2, indicando a estabilidade da fase
sB. Na figura 2.4b, obtida para a temperatura intermediéria kT/J; = 0.675,
observamos uma flutuagao muito grande do angulo, indicando que nenhuma,
das fases %A e %B é estavel nessa temperatura. Além disso, no intervalo
de tempo considerado o valor desse dngulo tende a decrescer, sugerindo um
arrasto lento do perfil da fase. Entretanto, em uma temperatura ainda mais
alta, kT'/J; = 1, mostramos na figura 2.4c que a flutuagao do angulo ¢
torna-se pequena novamente e ocorre em torno do valor 1, indicando que a
fase %A tornou-se estavel.

Para estudar a dependéncia do angulo de fase com a temperatura e o tama-
nho da rede, estimamos a sua distribuicao de probabilidades usando os dados

coletados das simulacées, com rodadas de 1.2 x 10° PMCS e medidas efetuadas
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Figura 2.4: Evolucdo do angulo de fase ¢,/6 como funcdo do tempo medido em PMCS em
uma rede de tamanho 20 x 20x 48 para (a) kT/J; = 0.5, (b) ¥T'/J; = 0.675 ¢ (c) kT/J; = 1.
Apés descartarmos os 10* PMCS iniciais, as medidas foram efetuadas a cada 10> PMCS.

a cada 102 PMCS. Os resultados sdo mostrados como histogramas normali-
zados com é&rea unitaria. Consideramos primeiro o comportamento do angulo
¢1/6 na fase A. Nas figuras 2.5a e 2.5b, os histogramas rotulados (1) corres-
pondem a um sistema de tamanho 20 x 20 x48 em k7T'/J; = 1. Os histogramas
estao centrados em ¢; /6 = 0, em consisténcia com a fase %A. Para comparagao,
na figura 2.5a mostramos o histograma (2) correpondente a um sistema menor

10 x 10 x 48 na mesma temperatura de (1), e na figura 2.5b o histograma
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(3) correspondente a uma temperatura mais alta, k7'/J; = 1.2 com o mesmo
tamanho de rede de (1). Tanto em (2) quanto em (3) observamos o alargamen-
to dos histogramas, indicando flutuagdes mais fortes para sistemas menores e
temperaturas mais altas. Resultados analogos foram obtidos para o angulo
¢1/6 referente a fase %B. Nas figuras 2.5¢ e 2.5d, os histogramas rotulados (4)
correspondem a um sistema de tamanho 20 x 20 x 48 em kT/J; = 0.5. Os
histogramas estao centrados em torno de ¢/ = 0.5, de acordo com o esperado
para a fase %—B. Para comparacgo, na figura 2.5¢ mostramos o histograma (5)
correspondente a um sistema menor 10 X 10 X 48 na mesma temperatura de
(4), e na figura 2.5d o histograma (6) correspondente a uma temperatura mais
baixa, kT /J; = 0.4, mas com o mesmo tamanho de rede de (4). Novamen-
te, observamos claramente o alargamento dos histogramas devido a menores

tamanhos de rede ou temperaturas mais altas.
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Figura 2.5: Distribui¢do do angulo de fase ¢,/ do harménico principal para diferentes
temperaturas e tamanhos de rede. Cada histograma representa dados coletados da execugao
de 1.2 x 10° PMCS, com medidas feitas a cada 10> PMCS. Os histogramas s3o normalizados
com area unitaria. Os tamanhos dos sistemas e as temperaturas consideradas nas simulacdes
sdo (1) 20 x 20 x 48 em kT/J; =1, (2) 10 x 10 x 48 em kT/J; = 1, (3) 20 x 20 x 48 em
kT/J, = 1.2, (4) 20 x 20 x 48 em kT /J; = 0.5, (5) 10 x 10 x 48 em kT/J; = 0.5 e (6)
20 x 20 x 48 em kT'/J; = 0.4. Os graficos (a) e (c) mostram maiores flutuagdes do angulo
de fase devido a tamanhos menores de rede nas fases %A e %B, respectivamente. Os graficos
(b) and (d) mostram maiores flutuagdes do angulo de fase devido a temperaturas mais altas

nas fases $A e B, respectivamente.



2.2 Resultados das simulagbes 26

Também estudamos a dependéncia da amplitude do harmoénico principal
|My6| com a temperatura e com o tamanho da rede. Nas figuras 2.6a e
2.6b, os histogramas rotulados (1) correspondem a um sistema de tamanho
20%x 20 x 48 em kT'/J; = 1. Note pela escala do eixo horizontal que a flutuagio
da amplitude é muito menor que a flutuagao do angulo de fase correspondente.
Para comparacio, na figura 2.6a mostramos o histograma (2) correspondente a
um sistema menor 10 X 10 x 48 na mesma temperatura de (1), e na figura 2.6b
o histograma (3) correspondente a uma temperatura mais alta k7T/J; = 1.2
com o mesmo tamanho de rede de (1). Ambos os histogramas (2) e (3) séo
mais largos que (1), novamente indicando maiores flutuagdes com tamanhos de
rede menores ou temperaturas mais altas. Além disso, observamos que o pico
do histograma (3) encontra-se em um valor menor da amplitude que o pico de
(1), o que ilustra o decrescimento da amplitude em temperaturas mais altas.
Resultados analogos foram obtidos no que se refere ao comportamento da
amplitude | M /6| na fase %B. Nas figuras 2.6¢ e 2.6d, os histogramas rotulados
(4) correspondem a um sistema de tamanho 20 x 20x48 em £7°/J; = 0.5. Para
comparac¢ao, na figura 2.6¢ mostramos o histograma (5) correspondente a um
sistema menor 10 X 10 x 48 na mesma temperatura de (4), e na figura 2.6d o
histograma, (6) correspondendo a uma temperatura mais baixa, k7'/J; = 0.4,
mas com o mesmo tamanho de rede de (4). Novamente observamos claramente
o alargamento dos histogramas para tamanhos de rede menores e temperaturas

mais altas, assim como menores amplitudes em temperaturas mais altas.
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Figura 2.6: Distribui¢do da amplitude do harménico principal |M;¢| para diferentes tem-
peraturas e tamanhos de rede. Cada histograma representa dados coletados da execugdo de
1.2 x 10° PMCS, com medidas feitas a cada 102 PMCS. Os histogramas sdo normalizados
com 4rea unitaria. Os tamanhos dos sistemas e as temperaturas consideradas nas simu-
lagoes sdo (1) 20 x 20 x 48 em £k7T'/J; =1, (2) 10 x 10 x 48 em £T/J; =1, (3) 20 x 20 x 48
em kT/J; = 1.2, (4) 20 x 20 x 48 em £kT/J; = 0.5, (5) 10 x 10 x 48 em kT/J; = 05 ¢
(6) 20 x 20 x 48 em kT'/J; = 0.4. Os gréficos (a) e (c) mostram maiores flutuacdes da
amplitude devido a tamanhos menores de rede nas fases %A e %B, respectivamente. Os
graficos (b) and (d) mostram maiores flutuacdes da amplitude devido a temperaturas mais
altas nas fases A e 3B, respectivamente.
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Na figura 2.7 mostramos os histogramas do angulo de fase ¢,/6 ¢ da am-
plitude | M, /6| em uma temperatura intermediéria, ¥7'/J; = 0.675, préximo &
temperatura de transico entre as fases ¢A e £B. Histogramas (1) e (2) corres-
pondem aos tamanhos de rede 20 x 20 x 48 e 10 x 10 x 48, respectivamente.
Histogramas para o 4ngulo de fase mostrados na figura 2.7a indicam uma gran-
de flutuacao tanto para redes pequenas quanto grandes, em concordéncia com
a evolucao temporal mostrada na figura 2.4c. Contrariamente, os histogramas
da amplitude mostrados na figura 2.7b apresentam picos muito bem definidos,
com uma, flutuacao ligeiramente maior para o sistema menor. Esses resultados
sdo consistentes com um perfil de magnetizacao senoidal que se desloca quase

livremente.
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Figura 2.7: Distribui¢6es do angulo de fase ¢1/s e da amplitude |M;¢| do harménico prin-
cipal para os tamanhos de rede (1) 20 x 20 x 48 e (2) 10 x 10 x 48 em kT/J, = 0.675.
Cada histograma representa dados coletados da execucio de 1.2 x 10° PMCS com medidas
feitas a cada 102 PMCS. Os histogramas sdo normalizados com area unitaria. O grafico (a)
ilustra a grande flutuacao do &4ngulo de fase observada nessa temperatura tanto para redes
grandes quanto para redes menores, embora a flutuacao da amplitude seja menor para redes
majores, como mostrado no grafico (b).
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Para a estimativa da temperatura de transi¢do entre as fases (A e B,
estudamos o calor especifico como funcdo da temperatura considerando um
sistema de tamanho 20 x 20 x 36. Realizamos 10* PMCS em cada temperatura,
com medidas efetuadas a cada 10 PMCS. O gréfico da figura 2.8 apresenta dois
picos. O pico na temperatura mais alta k7'/J; = 1.39 corresponde & transicio
para a fase desordenada. O pico mais estreito observado na temperatura mais
baixa kT/Jy = 0.675 corresponde & transicdo interna entre as fases 3A e
éB. Para comparagio citamos os valores de campo médio k7T/J; = 2.623 e

kT/J; = 1.164, respectivamente, para essas temperaturas de transicao.
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Figura 2.8: Calor especifico por spin como funcdo da temperatura para um sistema de
tamanho 20 x 20 x 36, —J,/J; = 0.5 e D/J; = 2.05. Executamos 10* PMCS em cada
temperatura com medidas feitas a cada 10 PMCS. O pico maior em k7T'/J; = 1.39 marca a
transicao para a fase paramagnética, ao passo que o pico menor encontrado na temperatura,
mais baixa kT/J; = 0.675 indica a transi¢éo interna entre as fases A e $B.



Capitulo 3

Caso com desordem: Aproximacao de
campo médio

3.1 Introducao

Conceitualmente, podemos distinguir trés tipos de desordem em um séli-
do. Suponhamos um cristal monoatémico perfeito, no qual todas as arestas
possuem 0 mesmo comprimento e todos os sitios tém o mesmo namero de
coordenacgdo. A desordem de ligacies corresponde & deformacédo desse cristal
de tal forma que os comprimentos das arestas passem a ser desordenadamente
diferentes uns dos outros, enquanto o nimero de coordenacao de cada sitio per-
manece 0 mesmo. Em solidos reais essa desordem corresponde, por exemplo,
aos deslocamentos dos atomos de um cristal das suas posicoes de equilibrio,
devido a efeitos térmicos. O segundo tipo de aleatoriedade é a desordem to-
poldgica. Nesse caso as deformacoes alteram nao apenas os comprimentos das
arestas, mas também o nimero de coordenacao dos sitios da rede. A desor-
dem topolégica necessariamente inclui a desordem de ligagoes e esta presente
na formacao dos materiais vitreos ou amorfos. Finalmente, a desordem quimi-

ca é aquela na qual os sitios da rede sdo ocupados aleatoriamente por 4tomos

32
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distintos. Por exemplo, a liga binaria A;B;_, é um composto apresentando
desordem quimica. No caso em que “A” é um 4tomo magnético e “B” é um
atomo nao magnético, a desordem quimica esté relacionada ao fendmeno de
percolacdo em magnetos com diluigao de sitios (Stinchcombe, 1983).

A desordem pode ser acrescentada a um sistema puro de diferentes manei-
ras, como por exemplo, pela dilui¢ao de sitios ou ligacoes, ou pela introdugao
de interagoes e campos magnéticos ou cristalinos aleatérios. Entre os sistemas
desordenados, um dos mais desafiadores do ponto de vista teérico é o vidro de
spin. Os ingredientes bésicos de um vidro de spin sdo a desordem das ligacoes
e a frustracao, oriunda da competicao entre os ordenamentos ferro e antifer-
romagnéticos (Moorjani e Coey, 1984; Binder e Young, 1986; Mézard, Parisi,
e Virasoro, 1987; Fischer e Hertz, 1993; Mydosh, 1993; Young, 1997).

O diagrama de fases do modelo ANNNI e suas generalizacoes é o resultado
de um equilibrio sutil entre as diferentes fases moduladas (metaestéveis) possi-
veis. Esse fato nos conduz & questao de como a adicado de desordem ao modelo
interfere nesse equilibrio e quais as suas consequéncias sobre os diagramas de
fases. Considerando impurezas recozidas (“annealed”) no modelo ANNNI, es-
tudos de campo médio mostraram que o diagrama de fases sofre pequenas
alteracoes, mas a estrutura geral das fases moduladas se mantém inalterada
(Roeder e Yeomans, 1985). O modelo ANNNI com impurezas recozidas pode
ser mapeado ao modelo ANNNI com spin 1 e campo cristalino D < 0 (Cadorin
e Yokoi, 1998), onde o parametro D est4 relacionado ao potencial quimico con-
trolando o nimero de impurezas no sistema (Roeder e Yeomans, 1985). No caso

da adigdo de desordem congelada (“quenched”), estudos baseados em argumen-



3.1 Introducgao | 34

tos de paredes de dominios mostraram que as fases comensuréveis de longos
periodos sdo instaveis em trés dimensdes (Fishman e Yeomans, 1985; Bak,
Coppersmith, Shapir, Fishman, e Yeomans, 1985). Além disso, foram realiza-
das simulacdes de Monte Carlo em uma versao “quenched” diluida do modelo
ANNNI (Kawasaki, 1984), com possivel aplicacdo na interpretacdo das pro-
priedades do ponto de Lifshitz e suas vizinhancas em amostras de Mn;_,T,P,
sendo T=Ni, Mo, W e Co (Ziéba, Fjellviag, e Kjekshus, 1988; Ziéba, Becer-
ra, Oliveira Jr., Fjellvag, e Kjekshus, 1992; Ziéba, Becerra, Fjellvig, Oliveira,
Jr., e Kjekshus, 1992). Ainda no caso congelado, o modelo ANNNI com spin
1/2 foi estudado na presenca de um campo magnético aleatério (Tamashiro,
Yokoi, e Salinas, 1997). Para uma distribuicdo bimodal simétrica do campo,
mostrou-se que campos fracos nao alteram qualitativamente os diagramas de
fases. Para campos moderados, observou-se a existéncia de pontos tricriticos e
de fases parcialmente desordenadas. Finalmente, no caso de campos intensos,
as fases moduladas séo destruidas (Tamashiro et al., 1997).

Os efeitos de um campo cristalino aleatério no modelo de Blume-Capel
(Blume, 1966; Capel, 1966) foram estudados na aproximacdo de campo mé-
dio para as distribuigdes de probabilidades do campo cristalino delta-bimodal
(Borelli e Carneiro, 1996; Benyoussef, Biaz, Saber, e Touzani, 1987; Carneiro,
Henriques, e Salinas, 1989) e gaussiana (Carneiro, Henriques, e Salinas, 1990).
Nesses trabalhos verificou-se que a aleatoriedade do campo cristalino exerce
influéncia sobre as transigoes de primeira ordem do modelo, podendo desesta-
bilizar os pontos tricriticos, dando origem a pontos criticos terminais e pontos

bicriticos.
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Em sintese, os trabalhos expostos acima mostram que a desordem pode
afetar significativamente os diagramas de fases, exercendo influéncia sobre a
ordem das transicoes de fases, a estabilidade dos pontos multicriticos e o com-
portamento das fases moduladas. Com essa motivacao, nesta tese investigamos
a influéncia da desordem do campo cristalino sobre os diagramas de fases do

modelo ANNNI com spin 1 definido pela hamiltoniana (1.2).

3.2 Equacoes de campo médio e funcional da energia
livre

Estamos considerando uma desordem magnética congelada, que é o tipo
de desordem encontrada em materiais magnéticos reais (Stinchcombe, 1983).
Para esse tipo de desordem, a energia livre G é dada pela média das ener-
gias livres G({ D, }) sobre as possiveis configuragbes do campo cristalino { D, }

(Stinchcombe, 1983), ou seja,
G = (G({Dr}))e (3.1)
onde
o0
(- Ne= [ TIAD:(-+)P(Dy). (32)
Para a obtencdo da energia livre (3.1), utilizamos o teorema variacional de

Bogoliubov (Falk, 1970; Callen, 1985)

G({Dr}) < GO({Dr}) + <H({Dr}) - HO({Dr}»Oa (3'3)

onde (---)o é a média em relacdo & hamiltoniana tentativa Hy e

1
GO = —BIHZO, (34)
Zy = Y e, (3-5)

{s}
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onde a soma em (3.5) é sobre todas as possiveis configuracdes dos spins. Por-

tanto, a energia livre (3.1) satisfaz a desigualdade

G < (GO({Dr}) + (H({Dr}) - HO({Dr})>O>c = . (3.6)

Uma vez que estamos desenvolvendo um célculo variacional, a melhor escolha,
para Hg € aquela que leva em conta o méiximo de informagdo sobre a ha-
miltoniana original (1.2), mas ainda permitindo a solugdo do lado direito da
equacao (3.6). Portanto, incluimos em H; o segundo termo no lado direito da
hamiltoniana (1.2). O parametro variacional foi introduzido como um campo

efetivo 1 que depende do particular sitio r, isto €,
Ho = — S n:Se + Y. DS (3.7)
T T

Usando as equagoes (3.4), (3.5) e (3.7) obtemos

1
G() + (H — H0>0 = —I—B- Z ln(l + 2€—ﬂDr cosh ,8771-)
1
_5 z:, Jrr’<Sr>O<Sr’>O + zr: 77r<Sr>07 (38)
onde ,
2e~5Pr ginh B,
(Sedo = 1 + 2e=ADr cosh B, (39)
A seguir definimos
my = ((Sr>0>07 (310)

e usando o fato de que a distribuicdio de probabilidades P(D,) é independente

para cada sitio r e identicamente distribuida, obtemos

({Sedo{Sr)o)e = ((Sr)0)e((Sr)o)e = Memy. (3.11)
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A seguir calculamos a média da equagéo (3.8) sobre as configuracoes do campo

cristalino e usamos a equacao (3.11) para obter o funcional da energia livre

1

*=-3

1
S (In(1 + 2¢7PP* cosh B, ). — 5 > Jermemy, (3.12)

r,r’

onde

2¢=BDx sinh B,
mr=< e " sinh > , (3.13)

1 + 2e=8Dx cosh B,

e a integral multipla na defini¢do (3.2) torna-se a integral simples relacionada
ao particular sitio r.
O parametro variacional 7, é obtido aplicando-se a condicdo de ponto es-

tacionario para @, isto é,

0P
o 0, (3.14)
o que implica
e = E S My (315)

Substituindo explicitamente a defini¢do (1.3) para Jy na equagéo (3.15) ob-
temos

ne = 4Jomy + J1(Me—z + Mypyz) + Jo(me—gs + Mrios). (3.16)

Para modelos do tipo ANNNI, esperamos que a modulacao ocorra ao longo
do eixo z de iteracoes competitivas. Uma vez que as interacgoes intracamadas
Jp sao ferromagnéticas, também esperamos um ordenamento ferromagnético
nos planos xy Finalmente, sendo a desordem identicamente distribuida, nao
esperamos que o campo cristalino aleatério modifique o ordenamento magné-

tico. Assim, podemos impor

e = 10, (z=r-12), (3.17)
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e consequentemente,
me = m,. (3.18)
Portanto, as equagoes de campo médio (3.13) e (3.16) ficam

< 2e~AP sinh 1, >
1 +2e=AD cosh B, /.

m, = (3.19)

n. = 4Jomy + Ji(my-1 + myp) + Jo(ma—2 + maya),  (3.20)

onde
= [ dD(---)P(D). (3.21)

O funcional da energia livre fica

N“3&(T, D, N;,) = (In(1+ 2¢7% cosh fn.))c

“BN 4
b
2N 4

1
+Jomy(my—g + myi)] + N > n.m,,  (3.22)

[4Jom?2 + Jym,(mu—1 +m, 1)

onde as somas sao efetuadas para 1 < z < N. O funcional (3.22) pode ser
escrito em uma forma mais conveniente para o desenvolvimento da expansao

de Landau e para o estudo do limite 7' — 0. Uma vez que

2e PP sinh fn,
1 + 2e=#P cosh Bn,

" [(In(1 + 267" cosh fn.)) = 6 {

o, >C = fm,, (3.23)

podemos escrever
(In(1 + 2¢7PP cosh Bn,)). / m,dn, + (In(1 4 2¢7°P)).. (3.24)

Integrando por partes,

/2

m,
A m,dn, = m,n, — A n.dm,. (3.25)
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Portanto,

(In(1+ 2¢ PP cosh Bn.))e = Bm,m, — B/Omz n,dm,
+(In(1 + 2e7PP))... (3.26)

Substituindo a equacao (3.26) no funcional (3.22), obtemos
1

5
1
—on 2

+J2mz(mz—2 + mz+2)] . (327)

1 m
35 _ -8D :
N7°® = (In(1 4+ 2e777)). + i Ez /0 n.dm,

4J0mz + Jlmz(mz—l + mz+1)

Da equacdo (3.6), a melhor estimativa para a energia livre G é obtida da
minimizacdo do funcional ® em relacdo aos pardmetros variacionais 7,, ou
seja,

G(T,D,N) = nr117in ®(T,D, N;n,). (3.28)
No ponto estacionério de @, o pardmetro m, coincide com a magnetizacao por

spin na camada z.

3.3 O limite T'— 0

Para 8 = 1/kT — oo, as equagdes de campo médio (3.19) e (3.20), e o

funcional da energia livre (3.27) ficam, respectivamente,

m. = B (14 (sgn(jn.| ~ D)), (3.29)
Nz = 4J0mz + J1 (mz+1 + mz_1) + Jz(mz+2 + mz_z), (330)

N3¢ = <—122[1 — sgn(D)]>c + ]—if—zz:/()mz n.dm,
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1
—ﬁ — [4J0mz + Jlmz(mz+1 + mz—l)
+Jom,(myie + m,_9)]. (3.31)
Nas equagdes (3.29) e (3.31), sgn(z) é a funcdo sinal

+1 x>0,
sgn(z)=¢ 0 z=0, (3.32)
-1 z <0.

3.4 Expansao de Landau

Para estudarmos as linhas criticas e pontos tricriticos do modelo, nesta
seccdo desenvolvemos a expansdo de Landau (Kincaid e Cohen, 1975) do fun-
cional da energia livre (3.27). Todos os resultados obtidos sdo validos para
uma distribuicao de probabilidades genérica do campo cristalino. Inicialmen-
te notamos que o funcional (3.27) ndo esta escrito explicitamente em termos
de m,, uma vez que o funcional depende de 7,. Para escrevermos a equacao

(3.27) como uma fungéo de m,, expandimos o lado direito da equagdo (3.19)

na forma
m, = ain; + agr; + asm; + -, (3.33)
onde
3< 1 > (3.34)
a = _ )
' 1+ 2efP/
ﬂ3< 1 3 >
= = - 3.35
SR E = e A (555
ﬂ5< 1 15 30 >
= - . 3.36
STV P (e e e T

Para invertermos a série de poténcias e obtermos a expansao

N, = bim, + b3m§ + bSmE + -, (337)
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substituimos a equagéo (3.33) em (3.37) e igualamos os coeficientes de mesma

poténcia em 7,. Obtivemos

1
1
as
by = —— 3.39
3 a‘li’ ( )
a2 as
bs = 3— — —. 4
b al af (340)

Substituindo a expansdo (3.37) no funcional (3.27) obtivemos até ordem mS$,

1 b b b
3% - __ -pD 1 2, 73 4 95 6
N~® = ﬂ(ln(1+2e ))c+2NZZ:mZ+4NZZ:mZ+6NZZ:mZ
1
ToN [4Jom§ + Jimy(my41 + my_yq)
+Jom, (mz+2 + mz_g)]. (3.4].)

A seguir expandimos a magnetizacao por spin por camada em uma série de

Fourier
m, =Y. mye'?, (3.42)
q
onde os nameros de onda g sao dados por
27 .,
q= Wk (k inteiro), —r<g<m, (3.43)

e my sdo os coeficientes de Fourier. Neste ponto, chamamos a atencao ao fato
de que o ntmero de onda g definido na equagao acima difere daquele definido

pela equagdo (2.3) pelo fator 27. Substituindo a equacdo (3.42) em (3.41)

obtemos
N3 _ N2 .
¢ = —Fﬂn(l +2e ﬂD»c + 9 > 2 [ J(Ql)]mqlquez(mﬂm
Z 1,92
N2b3 i(q1+ge+gs+qs)z
+ 4 Zz:q qz; % lemQ2mQSmQ4e (3'44)
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N2bs -
{1+ +g3+qs+gs+g6)2
+ 5 zz:q . qX; iy Mgy Mg, Mgy Mg, Mg, Mg € )
1,42,43,44,45:46

Supondo que préximo & linha critica a fase é bem representada por uma mag-
netizacao por camada senoidal com nimero de onda g, € que os harmoénicos
superiores tém a forma |mpg,| ~ |mg,|" (Yokoi et al., 1981), expandimos o

funcional da energia livre (3.44) em poténcias do pardmetro de ordem |my,|.

Obtivemos
N—3q> = @0 + Cglch|2 + C4|ch|4 + Cﬁlch|6 + - y (3.45)
onde
Cy = b — J(q), (3.46)
3
2
10
Co = bs— ba[b; — J(3¢.)] . (3.48)

No apéndice A a expansao de Landau é desenvolvida em detalhes.
A seguir analisamos os coeficientes da equagdo (3.45) para obter as linhas

criticas e os pontos tricriticos do modelo.

3.5 Linhas criticas e pontos tricriticos

Segundo a Teoria de Landau das transigées de fases (Kincaid e Cohen,

1975), a linha critica é dada pela condicao
Cy =0, (3.49)
a qual, usando a equagéo (3.46), fornece

b1 = J(gc), (3-50)
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onde ¢, é o namero de onda critico

. 0, se _J2/J]_ _<_ ]./4,
%= { cos~H(—J1/4dy), se —Jy/J1 > 1/4, (3:51)
e
J(g.) = 4Jy+ 2J1cos g, + 2J5c082g,
. 4Jo + 2J1 + 25, se —J2/J1 < 1/4, (3 52)
- 4J0—2J2— J12/4J2, se —-J2/J1 > 1/4. '

Substituindo as equagGes (3.34) e (3.38) em (3.50), obtivemos a equacio da

linha critica
BJI(gc) <@> = 1. (3.53)
A estabilidade da linha critica é verificada se (Kincaid e Cohen, 1975)
Cy > 0. (3.54)
Com a equacdo (3.47), a condigdo acima pode ser escrita como
bs > 0, (3.55)
ou, de acordo com a equagao (3.39),

as < 0. (3.56)

Entretanto, o coeficiente a3 é dado pela equagdo (3.35). Assim, a condicao de

estabilidade da linha critica é

1 3
<14—§ﬁ0>c"<u.+%emn2>c<(l (3:57)

O ponto tricritico é determinado pela condigdo (Kincaid e Cohen, 1975)

Cy=Cy=0, (3.58)
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ou seja, é dado pelas equagoes (3.53) e

<@> B < <1+—§ew—)2> =0 (3.59)

O ponto tricritico é estavel se, juntamente as equagoes (3.53) e (3.59), a con-
dicao

Ce >0 (3.60)
for satisfeita (Kincaid e Cohen, 1975). Entdo, impondo as condigdes (3.58)
e usando as equagdes (3.34), (3.35), (3.36), (3.38), (3.39), (3.40) e (3.48),

obtivemos a condicao de estabilidade do ponto tricritico

<<Tﬁ> -3 <<1+;;w)3> > 0. (3.61)

Até este ponto nossos célculos sao véilidos para uma distribuicdo de pro-
babilidades genérica do campo cristalino. Para investigarmos a influéncia da
desordem sobre os diagramas de fases do modelo consideramos as distribuigoes
de probabilidades do campo cristalino delta-bimodal (capitulo 4) e gaussiana

(capitulo 5).



Capitulo 4

Resultados para uma distribuicao
delta-bimodal

Neste capitulo consideramos o caso particular de uma distribuicdo delta-

bimodal do campo cristalino

P(D) = %[5(9 — Do—0)+5(D - Do +0)), (41)
onde o valor médio Dy e o desvio padrao o representam, respectivamente, a
intensidade e a desordem da anisotropia. Assim, para ¢ = 0 recuperamos o
modelo ANNNI com spin 1 e termo de campo cristalino constante (Cadorin
e Yokoi, 1998). Considerando o # 0, na secgdo 4.1 construimos diagramas
de fases do modelo em kT /J; = 0. Na seccdo 4.2 estudamos a regido de
altas temperaturas do modelo para a obtencdo das linhas criticas e pontos
tricrificos. Finalmente, na seccdo 4.3 determinamos as fases moduladas na

regido de temperaturas intermediarias dos diagramas de fases.

45
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4.1 Diagramas de fases em 7' =0

Considerando a distribuicdo delta-bimodal (4.1), podemos reescrever a equagao

de campo médio (3.29) como

1, |n:| > Dy + o,
m, = sgn(n;) %, Dy — o < |n,| < Dy + o, (4.2)
0, |n.| < Do — o,
onde
n, = 4Jom, + Ji (mz-—l + mz-f-l) + J2(mz—2 + mz+2)- (43)

O resultado (4.2) é melhor visualizado no gréfico da figura 4.1.

n,
Dt - |
DO_G T | B i
A : :
—1 -0.5 : !
| | | |
1 | l [
0 0.5 1 m,
+ ~(Dy-0)
- —(D,+0)

Figura 4.1: Gréfico de 7, em funcdo de m, construido com o resultado (4.2).
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O funcional da energia livre (3.31) fica
1 1
N—3CI) = {Z(DO + 0’)[]. — sgn(DO + 0’)] + Z(DO — 0’)[]. — sgn(DO — 0’)]}

1 m, 1
+N XZ:/O nzdm; — IN 2 [4J0m3 + Jimz (Mo +m,1)
+Jom, (mz+2 + mz—2)], (44)

podendo ainda ser escrito de uma forma mais simples. Em primeiro lugar,
observemos que o termo entre chaves no lado direito dessa equagao nao depende
de m,, tendo o mesmo valor para todas as fases. Logo, como comparamos as
energias livres das fases moduladas, podemos ignorar esse termo em nossos
célculos. Além disso podemos calcular a integral

m;

y(mz): 0 nzdmz (4.5)

da equacdo (4.2). Isso nédo é dificil de ser feito se observarmos o grafico da
figura 4.1 e notarmos que, segundo a equacdo (4.2), basta considerar m, =
0,4+1/2,£1. Para m, = 0, temos que y(0) = 0. Para m, = +1/2, y(£1/2)
corresponde & area da regiao A da figura 4.1, ou seja,

y(E5) = 5(Do - o). (46)

Para m, = +1, y(£1) é a soma das areas das regides A e B da figura 4.1, ou
seja,
1 1
y(:i:l) = §(D0+U)+§(D0—-0’) = D(). (4.7)
Os resultados obtidos acima para y(m,) estdo resumidos na equacao abaixo

m 07 m,; = 07
y(m,) = A n.dm, = %(DO —0), m, = :i:%, (4.8)
D(), m, = +1.
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Como y é uma funcao par e conhecemos cinco pontos dessa funcao, podemos
ajustéa-la por um polindmio de grau 4 sem termo independente (para satisfazer
y(0) = 0) e apenas com as poténcias pares (para satisfazer a paridade da func¢éo

y(m;)). Em outras palavras, podemos escrever y(m,) na forma conveniente
y(m,) = am? + bm?, (4.9)

ao invés da expressdo ligeiramente mais complicada da equacdo (4.8). Para

determinar os coeficientes a e b da equagao (4.9), temos que

V)=t -a) =242 (4.10)

Resolvendo as equagdes (4.10) e (4.11) para a e b, obtemos

1
a = §(7D0—80')
1
b = 3(~4Do +80). (4.12)

Substituindo os coeficientes a e b dados pela equagio (4.12) no polinémio (4.9),
o funcional da energia livre & temperatura nula (4.4) é finalmente escrito na

forma

1 1
N73® = v (7D0—80)m§+(—4D0+80)m§—m [4Jym?

+Jimy(mye1 + my_1) + Jom,(myie + my_o)]. (4.13)

Para construir o diagrama de fases do modelo em T = 0, resolvemos as

equagtes (4.2) e (4.3) iterativamente para 1 < z < N, com N < 25. A
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configuragdo estével é aquela que minimiza o funcional da energia livre (4.13).
Todos os diagramas de fases mostrados a seguir foram obtidos para Jy = Jj.
Neste ponto, antes de apresentarmos os diagramas de fases, é importante
explicarmos como rotulamos as fases moduladas. Cada fase é representada pelo
seu ntimero de onda 5L, seguido por uma letra maitiscula. A letra “A” indica a
auséncia de planos desordenados na configuracao da fase, ao passo que a letra
“B” indica a existéncia de planos desordenados. Com essa notagdo, uma fase
tipo B é parcialmente desordenada. A letra “C” indica que a configuracao da
fase nao apresenta qualquer tipo de simetria, independentemente da existéncia,
ou nao de planos desordenados. Além disso, de acordo com a equagéo (4.2),
em T = 0 a magnetizagdo por spin na camada z (m,) pode assumir apenas
cinco valores: m, = 0, :I:-;—, +1. Por isso, se a configuracao de uma dada fase
apresentar pelo menos um plano z tal que |m,| = %, acrescentamos o simbolo
(') a notagéo da fase. Por exemplo, observe as configuraces das fases e %A' e

%B’ mostradas nas figuras 4.2 e 4.3, respectivamente.
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FP= 4444444
P = —eoecoeee
1A =
4

=
o
I

Figura 4.2: Exemplos de fases moduladas encontradas nos diagramas em 7' = 0 e as
notagoes correspondentes.



4.1 Diagramas de fasesem T =0 51

%B = AHAWL“
3B = [s ol il

Figura 4.3: Exemplos de fases moduladas encontradas nos diagramas em 7T = 0 e as
notagoes correspondentes.
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Na figura 4.4 mostramos o diagrama de fases do modelo em 7' = 0 no plano
Dy/J1 versus —Js/Ji com o/J; = 0, que corresponde ao caso de um campo

cristalino constante (Cadorin e Yokoi, 1998). Nesse diagrama encontramos as

P v
80 F——— N e
III
|:)O/J1 25 | 1/6 B -
F 1/4 A |
20 fp————————————
I
sl
-0.5 0.0 0.5 1.0 1.5
—J A,

Figura 4.4: Diagrama de fases do modelo em T' = 0, construido para Jo = J; e 6/J1 = 0, no
plano do valor médio Dy/J; contra o pardmetro de competicdo —J5/J;. As linhas tracejadas
nao sdo transicoes de fases. Elas apenas delimitam as quatro regides nas quais o diagrama
de fases foi dividido.

fases ferromagnética (F), paramagnética (P), e as fases moduladas %B e ;};A
(Cadorin e Yokoi, 1998). Para estudarmos efeitos de desordem, construimos
diagramas de fases do modelo no plano o/J; versus —Jy/J; para valores fixos

de Dy/J;. Para sermos sistematicos nesse estudo, dividimos o diagrama de

fases nas quatro regioes delimitadas pelas linhas tracejadas mostradas na figura
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4.4. A regido [ corresponde a —oo < Dgy/J; < 2. Nesse intervalo ha apenas
as fases F e %A e o diagrama de fases em 7" = 0 nessa regido é idéntico ao
diagrama de fases do modelo ANNNI usual em T = 0. Em particular, no limite
Dy/J; — —o0, recobramos o modelo ANNNI usual com spin % A regido II
é delimitada por 2 < Dy/J; < 2.666---, onde as fases F, %A e %B estao
presentes. A regido III corresponde a 2.666--- < Dy/J; < 3 e nessa regido
as fases F, P, %A e %B estao presentes. Finalmente, na regido IV definida por
3< Dy/J; <occasfasesF, Pe %A estdo presentes. No limite Dy/J; — oo, ha
apenas a fase paramagnética (P) no diagrama de fases do modelo em T = 0.
Esse fato é confirmado no diagrama da figura 4.4 pelo aumento da largura da
fase P conforme o valor de Dy/J; aumenta. Em cada uma das quatro regides
definidas acima fixamos diferentes valores de Dy/J;, para os quais levantamos
diagramas de fases do modelo em T = 0 no plano o /J; versus —Jy/Ji.

Na regiao I consideramos os valores médios Dy/J; = 1.5 e Dy/J; = 2.
Os respectivos diagramas no plano a/ J1 versus —Jo/J1 estdo mostrados nas
figuras 4.5 e 4.6. Nesses diagramas, as formas e os tamanhos das fases %A’ :
%A' , éC’ e %A’ sao idénticos. Em T = 0 as fronteiras entre as fases moduladas
sao funcdes lineares dos pardmetros —Jy/J1, Dy/Jy e o/J;. Portanto, se a
regido formada por essas fases é idéntica nesses dois valores de Dy/J; , para
qualquer outro valor Dy/J; < 2 continuard sendo. Por outro lado, o ponto
onde as fases F, %A e %C’ tém a mesma energia é dado pelas coordenadas
(—J2/J1 = 0.5;0/J1 = —Dy/J1 + 3), ou seja, a coordenada o /J; desse ponto

aumenta conforme Dy/J; diminui.
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Figura 4.5: Diagrama de fases em 7" = 0 no plano ¢/J; versus —Jo/J; para Dy/J; = 1.5.
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Figura 4.6: Diagrama de fases em 7' = 0 no plano o/J; versus —Jy/J; para Dy/J; = 2.
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Na regido II, construimos os diagramas para Dy/J; = 2.1,2.2,2.5 e 2.6,

mostrados nas figuras 4.7, 4.8, 4.9 e 4.10, respectivamente.

4 T T T T T T T 1
1A ]
P 4 1
3 r i
1 a0 :
[ 8 1A — A
o), o | 6 5 4
1
1} F 1 1 4 ]
6 4
1_ Br—
6
O " s " I . . L 1 s N ) " s " 1 s ) ) ] ) L . I ) . . ) .
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4

-3,/1,

Figura 4.7: Diagrama de fases em 7' = 0 no plano o/J; versus —J»/J; para Dy/J; = 2.1.

Na figura 4.7 observamos a existéncia da fase %B. O surgimento dessa fase é
acompanhado pelo inicio da perda de estabilidade da fase %C’ , 40 Passo que as
fases %A’ : %A’ e %A’ mantém suas regioes de estabilidade inalteradas. Na figura
4.8 vemos que a regido de estabilidade da fase %C’ é ainda menor, enquanto as
fases %A’ : %A’ e %A’ permanecem inalteradas e a fase %B OCupa uma porc¢ao
maior do diagrama de fases. Para Do/J; = 2.5 (figura 4.9) a fase zC' ja nio

estd mais presente em T = 0 e as regides de estabilidade das fases %A’ , %A’ e
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Figura 4.8: Diagrama de fases em 7' = 0 no plano o/J; versus —Jo/J; para Dy/J; = 2.2.

%A’ foram diminuidas e a fase %B se torna estdvel em uma regiao ainda maior.

Finalmente, as fases presentes no diagrama da figura 4.10 sdo as mesmas do

diagrama anterior.
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3.0 N T T N N T T T T T T R i i T T T T N T 1
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Figura 4.9: Diagrama de fases em T = 0 no plano o/J; versus —Jy/Jy para Dy/J; = 2.5.
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Figura 4.10: Diagrama de fases em 7' = 0 no plano o/J; versus —J,/J; para Dy/J; = 2.6.
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Na regido I1I consideramos os valores médios Dy/J; = 2.7 e 2.75 nas figuras

4.11 e 4.12, respectivamente. Na figura 4.11 observamos a presenca das fases

30 bbm—m—rmm"-"r e 7

2.5

2.0
G/J1 15 F
" 1/10 B’ 1/6 B’ 3/14 B
1.0 t -
F P
B 1/4 A

0.5 1/6 |
0.0 1 1 1 1 1 n 2 1 1 1 1 I n ] n 1 2 1 I 1 1 1 1

06 02 04 06 08 10 12 14
—J A,

Figura 4.11: Diagrama de fases em T = 0 no plano o/J; versus —Jy/J; para Dy/J; = 2.7.

P, 11—0B’ , %B’ e 13—4B’ . Notamos também um aumento (embora modesto) da
regiao de estabilidade da fase %B em relagao ao diagrama da figura 4.10 e o
desfavorecimento da estabilidade das fases 3A’, $A’ e tA’. Para Do/J; = 2.75
(figura 4.12), as fases sB’ € §A’ néo estdo mais presentes e a estabilidade das
fases %A’ e %A’ é desfavorecida ao passo que as fases P, %B’ : %B e %B’ ocupam

regioes maiores no diagrama de fases.
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Figura 4.12: Diagrama de fases em 7' = 0 no plano ¢ /J; versus —Jy/J; para Dy/J; = 2.75.
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Finalmente, na regiao IV construimos diagramas de fases do modelo em

T = 0 considerando Dy/J; = 3,3.125,4 e 5, o que é mostrado nas figuras

4.13, 4.14, 4.15 e 4.16, respectivamente.

30 —m—mMm@

o, 15 |

1.0

05

174 A’

174 A

i

-0.5 -0.1 0.3

0.7

~J,JJ,

1.1

1.5

Figura 4.13: Diagrama de fases em 7 = 0 no plano o/J; versus —Jy/J; para Dy/J; = 3.

Para Do/J; = 3 (figura 4.13) as fases A, 1B e 1A’ estdo ausentes. As

fases %B’ e 13—4B’ ocupam uma regiao maior do diagrama e entre elas ha uma

nova fase presente, %B’ . Na figura 4.14, onde Dqy/J; = 3.125, observamos

o desaparecimento da fase %B’ e para Dg/J; = 4 (figura 4.15) a fase 5B’

nao estd mais presente no diagrama de fases. No diagrama da figura 4.16,

correspondente a Dy/J; = 5, vemos que a fase %B’ é idéntica (em forma
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Figura 4.14: Diagrama de fases em 7" = 0 no plano ¢/J; versus —Jy/J; para Dy/J; = 3.125.

e tamanho) & obtida na figura 4.15. Como j4 mencionado anteriormente, as
fronteiras das fases sdo fungoes lineares dos parametros —Jy/J1, Do/ J1 e 0/ J1.
Portanto, como essa fase é idéntica para dois valores distintos de Dy/Ji, para
qualquer valor Dy/J; > 4 ela continuard sendo e quanto maior o valor de

Dy/Jy, maior o valor de o/Ji no qual a fase B’ torna-se estével.
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o/l o

-1/3,

Figura 4.15: Diagrama de fases em T = 0 no plano ¢/J; versus —Jo/J; para Dy/J; = 4.
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o/l
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Figura 4.16: Diagrama de fases em 7' = 0 no plano o/J; versus —Js/J; para Dy/J; = 5.
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4.2 Linhas criticas e pontos tricriticos

Considerando a distribuicao de probabilidades delta-bimodal para o campo
cristalino (4.1) e Jy = J1, reescrevemos as equagoes (3.53) e (3.57) para a linha

critica e sua estabilidade, respectivamente, na forma

o 1 1 4.14
T(g) 2+ eDoral/iT. T 3 Do-olRT: (4.14)
para a linha critica, e
6 6 1 1 .
[2 + e(DO+U)/ch]2 + [2 + e(DO_U)/chP o 2 + e(Dot+o) kT, o 2 4+ e(Do—0)/kT. >
(4.15)

para a estabilidade da linha critica, onde J(g.) é dado pela equagdo (3.52).
No caso da distribui¢do de probabilidades (4.1), as equagoes (3.53) e (3.59)
definindo os pontos tricriticos e sua condigdo de estabilidade (3.61), ficam
(4.14) e
6 6 1 1

[2 + e(D0+U)/ch]2 + [2 + e(Do—U)/ch]2 - 2+ e(Do+0o) /KT B 2+ e(Do—0) /KT, =0,
(4.16)
para os pontos tricriticos e
1 1 ) ) 0
[2 + e(Do+0’)/ch]2+ [2 + e(Do—O’)/ch]2 - [2 + e(D0+U)/ch]3_ [2 + e(DO——U)/ch]?) > U,
(4.17)

para a estabilidade dos pontos tricriticos.

Na figura 4.18 mostramos linhas criticas para o/J; = 2 e diferentes valores
médios Dy/J;. Observamos que o comportamento das linhas criticas é analogo
a0 caso de anisotropia uniforme (¢ = 0) mostrado na figura 4.17 (Cadorin e

Yokoi, 1998). Para o/J1 = 2, observamos que os pontos tricriticos existem



4.2 Linhas criticas e pontos tricriticos 67

para Dy/J; > 3.2751323---. Resolvendo as equagoes (4.14), (4.16) e (4.17)
para outros valores de Dy/J;, observamos que independentemente do quanto
o valor médio Dy/J; cresca, sempre haverad um valor do desvio padrdo o/J; a
partir do qual os pontos tricriticos deixam de existir. A linha no plano o/J;
versus Dy/Jy separando as regides onde existem ou nao pontos tricriticos é

mostrada na figura 4.19.

4

KT/,

—J /),

Figura 4.17: Linhas criticas no plano kT'/J; versus ~Jy/J; com a/J; = 0 e alguns valores
de Dy/Jy, representados pelos niimeros associados a cada linha. As linhas continuas corres-
pondem aos trechos das linhas criticas onde a condicdo de estabilidade (4.15) é satisfeita,
a0 passo que os trechos instaveis correspondem as linhas trago-ponto. Para esse valor de
o 0s pontos tricriticos existem apenas para Dy/J; > 2.5018979-- - e estdo representados
pelos circulos cheios. As linhas tracejada representam os loci dos pontos tricriticos.
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KT/,

Figura 4.18: Linhas criticas no plano kT'/J; versus —J>/Jy obtidas para o/J; = 2. Os
valores médios Dy/J; considerados estdo indicados pelos niimeros associados a cada linha
critica. As linhas continuas correspondem &s porgoes das linhas criticas onde a condigao de
estabilidade (4.15) é satisfeita, enquanto as porgoes instaveis correspondem as linhas trago-
ponto. Para esse valor de o/J; os pontos tricriticos existem para Dy/J; > 3.2751323 - - -,
e sdo representados pelos circulos. As linhas tracejadas representam os loci dos pontos
tricriticos.
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Figura 4.19: Linha que delimita as regioes 1l e I nas quais, respectivamente, existem e néo
existem pontos tricriticos.
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4.3 Diagramas de fases para T > 0

Considerando a distribuicdo delta bimodal (4.1), a equaco de campo médio

(3.19) e o funcional da energia livre (3.22) ficam

_ e‘%’ffi}nh % e‘LQIS:F—a)_Sinh = (4.18)
1+ 2e~#r cosh B 1+ 2e~ %) cosh =
e
N3¢ = _kT > {In1 + 2¢~“ cosh —ni] +In[1 + 2e= % cosh 2‘?—]}
2 Z kT kT
+%\/’— 22;[4J1m§ + Jimy(my1 +my_q)
+Jom(m, 12 +m, )], (4.19)

respectivamente, sendo 7, dado pela equagéo (4.3).

A seguir mostramos os diagramas de fases do modelo no plano kT'/J; versus
—Jy/J1 para Jy = Ji e alguns valores fixos de Dy/J; e 0/J;. Para cada um
desses diagramas consideramos diferentes valores de ¢/J;, mas o mesmo valor
médio Dy/J; = 2.2. Isso nos permitiu observar como a desordem influencia
o comportamento das fases moduladas. Encontramos as fronteiras das fases
moduladas baseados na ocorréncia de um processo de ramificacdo por com-
binagdo de estruturas (Selke e Duxbury, 1984). Nesse processo, dadas duas
fases com ntmeros de onda P/Q e P'/Q’, a fronteira entre essas duas fases é
desestabilizada pelo surgimento de uma nova fase entre as duas fases iniciais
cujo nimero de onda é dado pela regra (P + P')/(Q + @'), de tal forma que
o processo de ramificacdo pode ser representado por uma sequéncia de Farey.
Assim, o ntimero de fases relevantes cujas energias livres devem ser compara-

das para a determinacao da fronteira de uma dada fase diminui drasticamente.
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Portanto, esse fato fornece um meio sistematico e eficiente para explorar o dia-
grama de fases, permitindo considerar-se fases de periodos consideravelmente
longos (da ordem de centenas de planos). Baseados nesse método, obtivemos
as fases comensuraveis mais proeminentes mostradas nos diagramas expostos
a seguir. A notacao empregada para rotular as fases moduladas é a mesma
utilizada na seccdo 4.1. Como m, pode variar continuamente em T > 0, as
fases moduladas ficam representadas apenas pelo seu namero de onda seguido
pela letra A, B ou C, ndo sendo necessario empregar a extensdo (). Em todos
os diagramas, as linhas separando a fase paramagnética (P) da regido orde-
nada sao de segunda ordem. Para tornar claros os comentarios que faremos
sobre as figuras expostas a seguir, explicamos que todas as comparacoes cita-
das em um dado diagrama foram feitas em relagao ao diagrama imediatamente
anterior, exceto quando explicitamente indicado. O diagrama mostrado na fi-
gura 4.20 corresponde ao caso do termo de campo cristalino uniforme e est4
em concordancia com os resultados obtidos anteriormente (Cadorin e Yokoi,
1998). Como ja havia sido observado por esses autores, notamos que as fases
moduladas sofrem um estreitamento, correspondente & separacao entre fases
com mesmo nimero de onda mas com configuracoes diferentes da magneti-
zacdo. A configuragdo da magnetizacao de cada uma das fases moduladas na
regido de temperaturas abaixo desse estreitamento é tal que existem planos
desordenados (magnetizagao nula, fases tipo “B”) e na regiao de temperaturas
acima dele nao existem tais planos (fases tipo “A”).

No diagrama de fases obtido para Dy/J; = 2.2 e 0/J; = 1 mostrado na

figura 4.21, observamos fases parcialmente desordenadas (tipo B) e o compor-
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KT/3,
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Figura 4.20: Diagrama de fases global do modelo no plano kT/J; versus —Jo/J; para
Dy/J; =22 e o/J; =0 (campo cristalino uniforme).
tamento global desse diagrama é anédlogo aquele observado para Dy/J; = 2.2 ¢

= 0 (campo cristalino constante) mostrado na figura 4.20, revelando que néo
h4 alteracOes qualitativas consideraveis nos diagramas de fases para desordem
suficientemente pequena.

Na figura 4.22, onde o/J; = 2, as fronteiras das fases tornaram-se sinuosas
e ndo existem mais estreitamentos das fases moduladas, podendo-se notar a
auséncia de fases do tipo B.

Aumentando o desvio padrao para o/J; = 2.25, observamos na figura 4.23

que em um certo ponto (—Jy/J; =~ 0.8, kT/J; =~ 0.5) do diagrama existe
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KT/,

Figura 4.21: Diagrama de fases de campo médio do modelo no plano kT'/J;, versus —Jp/ Ji,
construido para Jy = Ji, Dy/J; = 2.2 e 0/J; = 1. As fragdes sdo os nimeros de onda
criticos das fases moduladas e as letras maitsculas indicam a auséncia (A) ou a presencga
(B) de planos desordenados na configuracdo da fase. A fase paramagnética (P), a fase
ferromagnética (F A) e a regido modulada se encontram no ponto de Lifshitz (PL).

uma dobra, acentuada da fronteira entre as fases %A e %A. Acreditamos que o
“bico” formado por essa dobra seja um ponto superdegenerado ou um ponto
de multifases. Além disso, ainda notamos a sinuosidade das fronteiras entre
as fases moduladas.

No caso o/J; = 2.3 (figura 4.24), a dobra acentuada entre as fases tA e
%A ainda existe, mas muito préximo a T' = 0. A sinuosidade das fronteiras

permanece.
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Figura 4.22: Diagrama de fases global do modelo no plano kT/J; versus —J»/J; para
Do/Jy=22e0/J; =2

Para o/J; = 2.31 o diagrama sofre uma mudanga notével na regidao de
baixas temperaturas, conforme mostrado na figura 4.25. A T = 0, a fase %A
nao esté presente em um intervalo de valores de —J5/J;, mas apenas no ponto
(—=J2/J1 = 0.5,kT/J; = 0). A fase 1A & estével a T = 0 em duas regides:
uma, dessas regides esté limitada a uma porcao do diagrama onde o pardmtero
—Jy/ Jy varia entre 0.5 e 0.85 e a temperatura k7T'/J; entre 0 e 0.25, aproxima-
damente, e estd separada da outra regido onde a fase %A nao é limitada. Além
disso existe uma dobra acentuada em cada uma das suas fronteiras com as

fases %A e %A. Para temperaturas mais altas, o comportamento do diagrama
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Figura 4.23: Diagrama de fases global do modelo no plano kT/J; versus —Jp/J; para
Do/Ji =22 e 0/J; = 2.25.
nao foi alterado.

Na figura 4.26 mostramos o diagrama de fases obtido para Dy/J; = 2.2
and o/J; = 2.45. Observamos apenas fases do tipo A. Para esse valor de
o/Jy as regides de ocorréncia da fase 1/4A se uniram e o diagrama de fases
passou a consistir de duas regioes moduladas separadas pela fase 1/4A. Em
uma, dessas regioes as fases moduladas surgem do ponto de multifases de coor-
denadas (—J2/J1 = 0.5;kT/J; = 0). O comportamento global dessa porgao
do diagrama de fases é andlogo ao comportamento do modelo ANNNI usual

de spin %, embora as sinuosidades das fronteiras de fases persistam para esse
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Figura 4.24: Diagrama de fases global do modelo no plano kT/J; versus —Jo/J; para
Do/Ji=22e0/Ji =23

valor de 0. A outra regido consiste predominantemente da fase 1/5A e essa
regido é limitada & por¢do do diagrama de fases onde 1 < —Jy/J; < 1.2 e
0 < kT/Jy < 1. Nessa regido, as fases moduladas surgem do ponto de mul-
tifases (—Jo/J; = 1.1778---,kT/J; = 0). Também localizamos um ponto
triplo (PT) em (—Jy/J; = 0.977795---,kT/J; = 0.695---), no qual as fa-
ses 1/4A, 1/5A e 3/14A se encontram. Conforme o/J; aumenta, a regizo
modulada menor ocupa porgoes ainda menores do diagrama de fases até de-
saparecer completamente. O comportamento do modelo no limite o/J; — 0o

seré discutido na préxima secgao.
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Figura 4.25: Diagrama de fases global do modelo no plano k7T'/J; versus —Jo/J; para
Do/Jl =22e 0’/]1 = 2.31.
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KT/J,

Figura 4.26: Diagrama de fases global do modelo no plano kT/J; versus —Jo/J; para
Do/J]_ =22e O'/J]_ = 2.45.
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4.4 O modelo ANNNI com spin 1/2 e dilui¢ao de sitios

Nesta seccdo, ainda na aproximacao de campo médio, mostramos que no
limite 0/J; — o0 o modelo ANNNI com spin 1 e campo cristalino delta-
bimodal corresponde ao modelo ANNNI usual com spin % e diluicao de sitios,
o qual, por sua vez, pode ser mapeado ao modelo ANNNI usual com spin %
O modelo é definido numa rede ciibica simples, com varidveis de spin Sy = +1

nos sitios

r =X+ yy + 22, (4.20)

sendo z,y e z inteiros entre 1 e N (nimero de spins em cada uma das trés
diregoes) e (X,¥,2) os vetores de base da célula primitiva. A hamiltoniana

pode ser escrita

1
H= _E Z JrrISrSrICrCrI, (421)

onde as somas em r e r’ sao realizadas sobre todos os sitios da rede e as
interacoes J sdo dadas pela equacao 1.3. As varidveis ¢, sdo denominadas
varidveis de ocupagdo, podendo assumir os valores 1 (sitio ocupado) ou 0
(sitio vazio) e obedecem a uma distribuic@o de probabilidades independente e

identicamente distribuida para cada sitio
P(er) = pé(ee — 1) + (1 = p)d(cr), (4.22)

onde p = 1 corresponde ao modelo puro (sem dilui¢do). Como discutido na in-
troducao desta tese, em geral podem ser considerados dois tipos de desordem.
No caso da desordem temperada (quenched) as médias térmica e configuracio-
nal sdo independentes entre si, ao contrario do caso recozido (annealed). A

desordem recozida em geral ndo é encontrada em sistemas magnéticos reais,
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uma vez que na maior parte dos casos a energia magnética nao determina a de-
sordem configuracional (Stinchcombe, 1983). Sendo assim, em nossos célculos
consideramos a desordem temperada.

A seguir vamos obter a energia livre G usando a desigualdade de Bogo-
liubov (Falk, 1970; Callen, 1985). No caso temperado a energia livre G é a,
média configuracional das energias livres G({¢;}) para uma configuragio fixa,

da desordem, ou seja
G = (G({a}))e (4.23)
onde

(e = [ Tdar(-+)Ples), (4.24)

sendo P(c;) a distribuicdo de probabilidades da equacao (4.22). Tomando a

média configuracional da desigualdade de Bogoliubov obtemos

G < (Go({er}) + (H({er}) — Hol{er}))o)e = &, (4.25)

onde a média (- --)p é tomada em relagdo a uma hamiltoniana arbitraria Ho.
Como se trata de um célculo variacional, escolhemos a hamiltoniana tentativa
Ho de forma a levar em conta a maior quantidade de informagéao possivel da
hamiltoniana original, mas ainda permitindo resolver o lado direito da equacao
(4.25). Sendo assim, o pardmetro variacional ser4 introduzido como um campo

efetivo que depende do particular sitio r, ou seja,
Ho = —D_mSecr- (4.26)
r

O termo Gy na equacio (4.25) é obtido a partir da hamiltoniana tentativa por

meio da equacao
1

Go = 7

In Zo, (4.27)
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sendo

Zo = Z,{S} eﬂZranr — H; I:S%l eﬂﬂr&j' , (4.28)

' indica que as somas devem ser efetuadas apenas sobre os

onde a restricao
sftios néo diluidos (¢, = 1). Para escrevermos Z; em fungéo das variaveis de
ocupagao ¢, introduzimos o fator (1 4 ¢,)/2 na equagéo (4.28) e a produtoria,

passa, a ser sobre todos os sitios da rede, ou seja,

Zy = H[ ) eﬂ"rsrm—c”)} : (4.29)

TS =1 2

Finalmente, efetuando a soma entre colchetes

Zo = ][ [cosh(Bmrer) (1 + ¢¢)] - (4.30)

T

Substituindo a equagéo acima em (4.27) obtemos

Gy = —% In [cosh(Bnrer ) (1 + o )]. (4.31)

Agora, a fim de obtermos a energia livre GG, resta-nos calcular

| -
<7‘t - H0>0 = ‘—5 er/ Jrr’<SrSr’>0 + Z;<nrsl‘>07 (432)

' indica que as somas devem ser efetuadas apenas

onde, como antes, o indice
sobre os sitios ndo-diluidos. Para reescrevermos as somas de forma que sejam
efetuadas sobre todos os sitios, fizemos a substituicao S; — S;c; na equacao

(4.32) obtendo

1
<% - HO>O = _5 Z Jrr’<SrSr’chr’>0 + Z<nr5r0r>07 (4-33)

rr! r

com a soma sobre todos os sitios da rede. E facil mostrar que

(SeSveree)o = crcer{Se)o(Ser)o, (4.34)
<77rsrcr>0 = nrcr<sr>07 (435)
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onde

(Se)o = tanh (g). (4.36)
Substituindo os resultados (4.31), (4.33), (4.34) e (4.35) no lado direito da,
desigualdade de Bogoliubov (4.25) obtemos

_1
B

onde definimos

1

o= zr:(ln[cosh(ﬂnrcr)](l + ¢r))e 5

> Jwmemp + > nemy,  (4.37)

r,r r

me = (cr) tanh(8n,). (4.38)

Sendo a desordem identicamente distribuida sobre todos os sitios da rede, ndo
esperamos que a aleatoriedade modifique o tipo de ordenamento magnético.
Por isso vamos impor que o pardmetro variacional dependa apenas da coorde-

nada z, ou seja

e =1, (z=r-2), (4.39)

o que implica

me = m,. (4.40)

O parametro variacional 7, é calculado impondo-se que ® seja estacionéria ou

seja,
0d
on,

No ponto estacionario de ® o pardmetro m, coincide com a magnetizagao por

0. (4.41)

spin na camada z e

n, = 4Jom, + Jl(mz+1 + mz_l) + Jg(mz+2 + mz_z), (4.42)
m; = (c;).tanh(Bn,). (4.43)
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Com as equagdes (4.42), (4.43) e calculando a média configuracional, o fun-

cional da energia livre fica
—3 1 ka
N7®(T,N;n,;) = —pkTIn2— N >_In[cosh(8n.)]

— o7 DAJomE + Jyme (e +m)

1
+J2mz (mz+2 + mz—Z)] + ﬁ Z UrP (444)

e a magnetizacdo por spin na camada z é obtida a partir das equagdes de
campo médio

m, = ptanh(0n,), (4.45)

n. = 4Jom, + Ji(myq1 + myo1) + Jo(mypo + my_g). (4.46)

Para p = 1 o funcional da energia livre (4.44) reduz-se ao funcional da energia
livre do modelo puro, diferindo apenas por um fator multiplicativo para p # 1.
Concluimos desse fato que, na aproximacao de campo médio, o diagrama de
fases do modelo ANNNI diluido exibe o0 mesmo comportamento do diagrama do
modelo puro para qualquer valor de p e pode ser obtido a partir do modelo puro
pelo mapeamento kT'/J; — pkT'/Jy. Para ilustrar o que acabamos de dizer,
mostramos na figura 4.27 as linhas criticas obtidas para diferentes valores de p.
Para obter a expressao das linhas criticas, efetuamos a expansao de Landau do
modelo. Os célculos procedem de maneira analoga & desenvolvida no Capitulo
3, seccao 3.4, e por esse motivo apresentamos aqui apenas o resultado obtido

para as linhas criticas

kT, = pJ(qo), (4.47)

sendo J(g.) dado pela equagdo (3.52).
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Figura 4.27: Linhas criticas do modelo ANNNI diluido para varios valores de p. O caso
p = 1 corresponde ao modelo puro, ao passo que para p = 0 o modelo é completamente
diluido. As linhas referentes a p # 1 podem ser obtidas a partir da linha referente ao modelo
puro pelo mapeamento k7°/J, — pkT/J.

Ainda na aproximacao de campo médio, a seguir mostramos que o modelo
ANNNTI usual com spin 3 e diluigdo de sitios é exatamente o limite o/J; — oo
do modelo ANNNI com spin 1 e campo cristalino delta-bimodal. Para isso,

generalizamos a distribui¢do de probabilidades (4.1) do campo cristalino na

forma

P(D) = ps(D — Do+ 0) + (1 - p)§(D — Do — o). (4.48)

Seguindo os célculos de campo médio desenvolvidos na secgao 3.2, obtivemos
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o funcional da energia livre

N73® = —kTY {pln[1+ 2¢~ 47 cosh :—;]
Dg+o

+ (1—p)ln[1+ 2e= % cosh —n—z}}
kT
1
TN AT 4J 2 2 2z z~
5N 2 [ 1mz+;]1m (Mag1 +my_y)
1
+Jom, (Mmyro + my_9)] + N > n.m, (4.49)

e a equacao de campo médio

_{Dg—a) 0 _ _(Bnﬁ) . .
— 2pe (k;‘ _:,mh B 2(1 p)e(D _:: sinh i (4.50)
1+ 2e~ #7 cosh 7’3% 1+ 2e=#r ) cosh %

onde 7, é dado pela equagdo (4.46). No limite o/J; — oo, a equagdo (4.49)

fica
3% — _ oy PkT 2
N7® = —pkTIn2+ p(Dy — o) i ;In[cosh kT]
1
5N 2 [4J1m§ + Jim(my +m,_1)
1
+Jom, (mz+2 + mz-2)] + N Z UPAUZS (451)

a qual difere do funcional da energia livre (4.44) apenas pela constante adi-
tiva p(Dy — o). Além disso, para o/J; — o0, a magnetizagdo por spin por
camada (4.50) torna-se exatamente a equacdo (4.45), que foi obtida para o
modelo ANNNI usual com spin % e diluicao de sitios. Assim, mostramos que o
limite o/J; — oo do modelo ANNNI com spin 1 e termo de campo cristalino
delta-bimodal corresponde ao modelo ANNNI usual com spin %— e diluicdo de
sitios. Vale reforgar que todos os resultados obtidos nesta seccdo sdo validos

na aproximacao de campo médio.



Capitulo 5

Resultados para uma distribuicao
gaussiana

Neste capitulo apresentamos os resultados obtidos para uma distribuicdo

gaussiana do campo cristalino

P(D) = —— exp [—M}, (5.1)

T oV2n 202

onde o valor médio Dy e o desvio padrao o representam, respectivamente, a
intensidade e a desordem do campo cristalino. No caso em que ¢ = 0 recu-
peramos o modelo ANNNI com spin 1 e campo cristalino constante (Cadorin
e Yokoi, 1998). Considerando o # 0, na secc¢do 5.1 construimos os diagramas
de fases do modelo em 7' = 0. Na seccao 5.2 estudamos a regiao de altas
temperaturas do modelo, correspondente as linhas criticas e pontos tricriticos.
Finalmente, na sec¢do 5.3 obtivemos os diagramas de fases do modelo para

T 0.

86
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5.1 Diagramas de fases em 7 =0

Com a distribuigdo de probabilidades (5.1), a equagéo de campo médio

(3.29) fica

m, — Sgnénz>erfc ((DO ;G_lnz[)) ) (52)
onde 7, é dado pela equagao 3.30 e
erfc(z) = % /:0 et dt (5.3)

é a funcédo erro complementar. Ainda precisamos obter o funcional da energia
livre em T = 0. Para isso, observamos inicialmente que o primeiro termo
no lado direito da equacdo (3.27) é o unico que depende explicitamente da
distribuicao de probabilidades considerada. Como esse termo nao depende
de m, podemos ignord-lo ao compararmos as energias livres das diferentes
solucoes. Portanto, para o funcional da energia livre em T = 0 vamos levar

em conta apenas os termos que dependem de m,,

_ 1 Tz 1

+J2mz(mz+2 + mz_z)]. (5.4)

Com as equagoes (5.2), (3.30) e (5.4) podemos construir os diagramas de
fases do modelo em 7' = 0.

Todos os diagramas de fases apresentados a seguir foram obtidos para,
Jo = Ji. As fronteiras entre as fases moduladas foram obtidas segundo o pro-
cesso de ramificacdo por combinacio de estruturas (Duxbury e Selke, 1983,
Selke e Duxbury, 1984) descrito na seccdo 4.3. Para estudarmos os efeitos da

desordem, construimos diagramas de fases do modelo no plano o/J; versus
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—Jo/Jy para um valor médio Dy/J; fixo. Para sermos sistematicos nesse es-
tudo, analogamente ao que fizemos no capitulo 4, consideramos as 4 regides
definidas no diagrama de fases da figura 4.4. Em cada uma dessas quatro
regides fixamos diferentes valores de Dy/Ji, para os quais levantamos os dia-
gramas de fases do modelo em T' = 0 no plano o/J; versus —Js/J;. A notagao
empregada para as fases moduladas é a mesma empregada no capitulo 4. Note
que no caso da distribuicao gaussiana do campo cristalino, a magnetizacdo m,
pode variar continuamente mesmo em 7T = 0, ndo sendo necessario o uso da
extensao ().

Na regigo I construimos os diagramas de fases das figuras 5.1 e 5.2 para os
valores médios Dy/J; = 1 e Dy/J; = 2, respectivamente. Na figura 5.1 obser-
vamos o surgimento das fases moduladas segundo o processo de ramificacéo
por combinacio de estruturas (Selke e Duxbury, 1984), explicado no capitulo
anterior. As fases éA e %A sao as mais proeminentes do diagrama de fases.
Além disso, as fronteiras entre as fases néo séo retas, como no caso de uma
distribuigéo bimodal. N&o observamos a existéncia de fases tipo “B” (parcial-
mente desordenadas). Na figura 5.2 observamos um pequeno alargamento da
regiao ocupada pelas fases moduladas, em comparacao & figura 5.1, além do

surgimento da fase 3A.
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Figura 5.1: Diagrama de fases em T = 0 no plano o/J; versus —Jo/J; para Dy/Jy = 1.
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Figura 5.2: Diagrama de fases em T = 0 no plano o/J; versus —Jo/Jy para Dy/J; = 2.
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Na regido II consideramos os valores médios Dy/Jy = 2.2 e Dy/J; =
2.666 - --. Os diagramas de fases respectivos estdao mostrados nas figuras 5.3
e 5.4. Nesses diagramas observamos que a fase % é do tipo B até o/J1 = 2.
Aumentando-se a desordem, a fase % sofre uma transi¢ao para o tipo A. No-

tamos também a existéncia da fase %B.

0.9

Figura 5.3: Diagrama de fases em T = 0 no plano o/J; versus —Jy/J; para Dy/J; = 2.2.
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Figura 5.4: Diagrama de fases em T = 0 no plano o/J; versus —Jo/Jy para Do/J; =
2.666 - - -
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Na regido III construimos o diagrama de fases da figura 5.5 para o valor
médio Dy/J; = 2.8. Nesse diagrama notamos a existéncia de duas novas
fases: F” e 7A”. A extensdo (") indica que uma fase se torna paramagnética
para o/J; =0e T = 0. As fases F e F” sdo separadas por uma transigio de
primeira ordem e tornam-se iguais no ponto critico de coordenadas (—Ja/J1 =
0.2;0/J; = 2.2340768 - --). No apéndice B desenvolvemos explicitamente os

célculos para a obtencdo das coordenadas do ponto critico

Jo Dy

2 - 3= 3.5
Jl Jl’ ( )
g D() i2

LA N (5.6)
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Figura 5.5: Diagrama de fases em 7 = 0 no plano o/J; versus —Jy/J; para Dy/J; = 2.8.
As coordenadas do ponto critico P¢ séo (—Jo/J; = 0.2;0/J; = 2.2340768).
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Finalmente, na regido IV consideramos os valores médios Dy/J; = 3 e
Dy/J; = 3.25, para os quais os diagramas de fases estdo apresentados nas
figuras 5.6 e 5.7, respectivamente. No diagrama da figura 5.6 observamos que
a fase %B estd ausente. Além disso, a porcao estreita da fase %A entre as fases
%A” e éA unificou-se & sua porcao mais larga. Entre as fases -}I-A” e —é—A existe
uma porcao estreita da fase —%A. Notamos que existe uma transicdo direta
entre as fases %A” e %A para o/J; = 0. O ponto critico P est4 localizado em
(—Jy/Jy = 0;0/J1 = 2.3936537 - - -).

No diagrama da figura 5.7 observamos que a fase —é-B estd ausente. A porgdo
estreita da fase 13—4A unificou-se & sua porcao mais larga. Entre as fases %A” e
%A existe uma porcao estreita da fase %A. Existe uma transicao direta entre
as fases ;A" e 1A para o/J; > 0.

Em todos os diagramas de fases mostrados nas figuras 5.1 a 5.7, para
o/J; — oo, todas as linhas de transigio colapsam sobre a reta —Js/J; = 0.5,

permanecendo no diagrama de fases em 7' = 0 apenas as fases F e %A.
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Figura 5.6: Diagrama de fases em T = 0 no plano o¢/J; versus —J,/J; para Dy/J; = 3. As
coordenadas do ponto critico P¢ sdo (—Jy/J1 = 0;0/J; = 2.3936537 - - -).
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Figura 5.7: Diagrama de fases em T' = 0 no plano o/J; versus —Jo/J; para Dy/J; = 3.25.
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5.2 Linhas criticas e pontos tricriticos

Para a distribuicgo de probabilidades gaussiana (5.1), a equagéo (3.53) da

linha critica fica

47, = ) [ 1) exw |- L2 ap 57
e a condi¢do (3.57) de estabilidade da linha
/:: f(D)[1—3f(D)]exp [—% dD < 0, (5.8)
sendo
ﬂ@=;:§%- (5.9)

A quantidade J(g.) na equagdo (5.7) é dada pela equagdo (3.52). Com a
distribui¢do gaussiana (5.1), a equagdo (3.59) fica

D — Dy)?

/| +: F(D)[1 - 3f(D)] exp [—( — ]dD —0, (5.10)

e o ponto tricritico é entdo determinado pelas equagdes (5.7) e (5.10). A

condigdo de estabilidade (3.61) desses pontos fica

(D — Dg)?

/ D)L - g F(D)]exp [— 52| 4D > 0. (5.11)

—00

Para verificarmos a influéncia da desordem sobre as linhas criticas e os
pontos tricriticos do modelo, construimos linhas criticas para alguns valores
de Dy e 0. Para verificarmos como a desordem afeta o comportamento das
linhas criticas, nas figuras (5.8) e (5.9) construimos linhas criticas obtidas para

o/J; = 0.5 e 1.5, respectivamente.
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KTA,

_J2/J1

Figura 5.8: Linhas criticas no plano kT'/J; versus —J/J; com o/J; = 0.5 e alguns valores
de Dgy/J1, representados pelos nimeros associados a cada linha. Para esse valor de o/J;
o comportamento das linhas criticas é semelhante ao observado no caso ¢ = 0 (figura
4.17). As linhas continuas correspondem aos trechos das linhas criticas onde a condigdo
de estabilidade (5.8) é satisfeita, ao passo que os trechos instaveis correspondem as linhas
trago-ponto. Para esse valor de o os pontos tricriticos existem apenas para Dy/J; >
2.53182478 - - - e estao representados pelos circulos cheios. As linhas tracejadas sao os loci

dos pontos tricriticos.
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KT/, 2

Figura 5.9: Linhas criticas no plano kT'/J; versus —Jy/J; com ¢/J; = 1.5 e alguns valores
de Dy/Jy, representados pelos nimeros associados a cada linha. Para esse valor de o o
comportamento das linhas criticas é bastante distinto do observado no caso ¢ = 0 (figura
4.17). Os pontos tricriticos existem apenas para Dy/J; > 3.600282--.. Os trechos das
linhas criticas satisfazendo a condigdo de estabilidade (5.8) sdo representados pelas linhas
continuas, ao passo que as linhas trago-ponto representam os trechos onde as linhas criticas
sao instaveis. Os circulos vazios representam pontos tricriticos instaveis, ou seja, nesses
pontos as equacgdes (5.7) e (5.10) sdo satisfeitas, mas a condicdo de estabilidade dos pontos
tricriticos (5.11) é violada. Os circulos cheios representam pontos tricriticos estaveis, onde
as equagoes (5.7), (5.10) e (5.11) sdo satisfeitas. As linhas criticas para Dy/J; =4,4.5e 5
também possuem pontos tricriticos instéveis, embora nao tenham sido incluidos na figura
por estarem numa regido fora da escala dos graficos. As linhas tracejadas sdo os loci dos
pontos tricriticos.
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Finalmente, na figura 5.10 mostramos a curva que delimita as regidoes no
plano o /J; versus Dy/Jy para as quais existem ou ndo pontos tricriticos. Con-
cluimos que a desordem inibe a ocorréncia de pontos tricriticos, ou seja, por
maior que seja o valor de Dy, sempre haverd um valor de o a partir do qual

os pontos tricriticos deixam de existir.

4 T T T T T T
3 r i
I
CS/J1 2t i
1t
0 L 11
0 1 2
Dy/d,

Figura 5.10: Linha que delimita as regioes II e I nas quais, respectivamente, existem e nao
existem pontos tricriticos.
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5.3 Diagramas de fases para 7 > 0

Para a distribuigao de probabilidades gaussiana (5.1), as equagdes de campo
médio (3.19) e (3.20) ficam

1 +o0o 2 PPginh 067, (D — D0)2
my; = ——F—— /_ -BD €xp T 9.2
o/ 2w J-o 1+ 2e=BD cosh Bn, 20

]dD (5.12)

n, = 4Jym, + J1 (mz+1 + mz_l) + Jz(mz+2 + mz_z). (5.13)

Para o funcional da energia livre, novamente observamos que o primeiro termo
no lado direito da equacdo (3.27) ndo depende de m,. Portanto podemos
ignora-lo ao compararmos as energias livres das diferentes solugdes. Logo, para
o funcional da energia livre utilizado na regiao de temperaturas intermediarias

vamos levar em conta apenas os termos que dependem de m,,

1 2 1
N—3(I) = _N Z /077 mzdnz + ﬁ Z[4J0mg + Jlmz(mz+1 + mz—l)
+Jom,(mype + m,_9)]. (5.14)

A partir das equagdes (5.12), (5.13) e (5.14) construimos os diagramas de
fases do modelo no plano kT'/J; versus —Js/J1, com Dy/Jy e o/J; fixos.

As fases moduladas sao rotuladas apenas pelo seu nimero de onda seguido
pela letra A (auséncia de planos desordenados), B (presenca de planos desor-
denados) ou C (fase sem qualquer simetria), sem qualquer tipo de extensdo.

Na figura 5.11 apresentamos o diagrama de fases obtido para Dy/J; =1 e
o/J1 = 0.5. Notamos que o comportamento das fases moduladas é semelhante
ao observado no diagrama de fases do modelo ANNNI usual com spin % Com
esse resultado concluimos que para o valor o/J; = 0.5 a desordem do campo

cristalino ndo exerce influéncia perceptivel sobre o diagrama de fases.
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KT, o

0 | I 1 | 1 L i

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
—JA,

Figura 5.11: Diagrama de fases no plano (kT'/J;) versus —J2/J1 para Dy/J; =1ec/J; =
0.5. As fragoes sao os nimeros de onda das fases moduladas. A linha critica, separando
a fase paramagnética (P) da regio ordenada, encontra-se com a linha de primeira ordem,
separando a fase ferromagnética (F) da regido modulada, no ponto de Lifshitz (PL).

Na figura 5.12 mostramos o diagrama de fases obtido para Dy/J; = 2.2
e o/Jp = 0.5. Comparando esse diagrama com aquele obtido no caso de um
campo cristalino constante (figura 4.20), ndo observamos influéncia perceptivel
da desordem sobre o comportamento das fases moduladas para o/J; = 0.5.

Finalmente, na figura 5.13 apresentamos o diagrama de fases obtido para
Dy/Jy =2.8e0/J; = 1.5. Para esses valores de Dy/J; e o/J; notamos que o

diagrama de fases torna-se muito complexo. Existe uma porcao da linha cri-
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4
3/14A
3 .
KT, o |
1
g 1/4A
5
0 . . . |
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2

_J2/J1

Figura 5.12: Diagrama de fases no plano kT/J; versus —Jo/J; para Dy/J; = 2.2 e o/J; =
0.5. As fracgdes sdo os numeros de onda das fases moduladas. A linha critica, separando
a fase paramagnética (P) da regido ordenada, encontra-se com a linha de primeira ordem,
separando a fase ferromagnética (F) da regido modulada, no ponto de Lifshitz (PL).

tica em temperaturas mais baixas que é desestabilizada pelo surgimento das
fases moduladas (linha tracejada na figura 5.13). Dentro da regio modulada
e da fase ferromagnética (F), a porgao tracejada da linha critica nao existe,
embora tenha sido incluida na figura 5.13. Acreditamos que nos pontos onde
a linha critica é desestabilizada surjam pontos bicriticos. No entanto, a loca-
lizacao precisa dos pontos bicriticos (caso realmente existam) torna-se muito

dificil devido & complexidade dos diagramas de fases e porque seria necessario
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considerar-se fases de periodos extremamente longos.

3 T T T T T T T T T T

KT/,

Figura 5.13: Diagrama de fases no plano kT'/J, versus —Jy/J, para Dy/J; =28 e o/J; =
1.5. As fragdes sdao os numeros de onda das fases moduladas. A linha critica é representada
pela linha continua grossa, ao passo que as transi¢coes de primeira ordem sdo representadas
pelas linhas finas. A linha tracejada corresponde & porcao da linha critica desestabilizada
pelo surgimento das fases moduladas.



Capitulo 6

Consideracoes finais

Neste trabalho, estudamos os efeitos da desordem do campo cristalino sobre
os diagramas de fases do modelo ANNNI com spin 1.

No capitulo 2 realizamos um estudo de Monte Carlo do modelo no caso de
um campo cristalino constante (sem desordem). Determinamos os diferentes
ordenamentos a partir da anélise de Fourier do perfil da magnetizagdo. Pude-
mos identificar dois ordenamentos distintos da fase comensuravel de periodo 6
(fase 1/6): em um deles, existem planos desordenados na configuracdo da fase
(1/6B), ao passo que no outro ordenamento, tais planos estdo ausentes (1/6A).
Ambas as fases 1/6A e 1/6B haviam sido encontradas anteriormente na apro-
ximagéo de campo médio do modelo (Cadorin e Yokoi, 1998). Estudamos a,
distribui¢do de probabilidades da amplitude e da fase do harmoénico princi-
pal. Em particular, a grande flutuacao observada para a fase do harmoénico
principal proximo & transicdo entre as fases 1/6A e 1/6B pode ser interpreta-
da como consequéncia de uma energia de ancoramento muito baixa na regido
de transicdo. Nossos resultados confirmam explicitamente a aplicabilidade da
aproximacao de campo médio no caso em que uma fase parcialmente desor-

denada esté presente e fornecem credibilidade aos resultados de campo médio

106
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obtidos no caso em que as interacgoes intraplanares Jy nao sdo muito pequenas
em comparacio as interacGes interplanares Jy.

No capitulo 3 iniciamos o estudo de campo médio do modelo com desordem
do campo cristalino. Para uma distribuicao de probabilidades genérica da
anisotropia, obtivemos o funcional da energia livre e as equagoes de campo
médio, assim como expressdes para as linhas criticas e pontos tricriticos do
modelo.

No capitulo 4 consideramos uma distribuicao de probabilidades do campo
cristalino delta-bimodal, com valor médio Dy e desvio padrao o. Assim, o
modelo puro (sem desordem) corresponde a o = 0. Obtivemos diagramas de
fases tanto em T' = 0 quanto em 7 > 0 e investigamos os efeitos da desordem
comparando nossos resultados, obtidos para o > 0, com resultados anteriores
obtidos para ¢ = 0 (Cadorin e Yokoi, 1998). No caso em que a desordem
é fraca (0/J; = 1), observamos que nao hé efeitos significativos sobre os
diagramas de fases. Entretanto, conforme a desordem aumenta, os pontos
tricriticos sdo desestabilizados e tornam-se ausentes do diagrama de fases em
valores suficientemente altos do desvio padrao ¢. Para investigarmos como a
desordem afeta as fases moduladas, obtivemos numericamente o diagrama de
fases do modelo em 7" = 0. Para o = 0, a tnica fase modulada presente em
T = 0 é a fase 1/6B. Entretanto, para ¢ > 0, observamos que outras fases
moduladas tornam-se estaveis em ' = 0, dando origem a regides moduladas
complexas. Na regido de temperaturas intermediarias dos diagramas de fases,
nossos resultados numéricos mostraram que as fases com planos desordenados

ocorrem em temperaturas mais baixas com o aumento de o. Para valores de
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o suficientemente altos, as fases com planos desordenados tornam-se ausentes
dos diagramas de fases. Para desordem ainda mais intensa, observamos que o
diagrama de fases do modelo torna-se muito semelhante ao do modelo ANNNI
com spin 1/2. Para verificarmos esse resultado numeérico, realizamos um estudo
de campo médio do modelo ANNNI com spin 1/2 e dilui¢do de sitios. Nessa
aproximagao, mostramos que existe o mapeamento kT /J; — pkT/J1, m, —
pm,, entre o modelo ANNNI com spin 1/2 e a sua versao com dilui¢do de sitios,
sendo p a probabilidade de ocupacdo de um sitio. Ainda na aproximacao de
campo médio, mostramos que o modelo ANNNI com spin 1/2 e diluicgo de
sitios corresponde ao limite o/ J; — oo do modelo ANNNI com spin 1 e campo
cristalino delta-bimodal, em concordéncia com os resultados numéricos obtidos
para valores de o mais altos.

No capitulo 5 estudamos o modelo na aproximacgado de campo médio e con-
siderando uma distribuicao de probabilidades do campo cristalino gaussiana,
com valor médio Dy e desvio padrao o. Na regiao de altas temperaturas dos
diagramas de fases nossos resultados mostraram que os pontos tricriticos sao
desestabilizados com o aumento da desordem. Também observamos que exis-
tem pontos tricriticos instaveis para certos valores de Dy e o. Esse fato indica
a possibilidade de existéncia de pontos bicriticos e de pontos criticos terminais
nos diagramas de fases. Nos diagramas de fases obtidos numericamente para
T = 0, observamos a existéncia de pontos criticos e a possibilidade de fases
comensuraveis com periodos longos e fases incomensuréveis, diferentemente
do caso de anisotropia delta-bimodal, no qual encontramos apenas periodos

@ < 14. Finalmente, exploramos numericamente a regido de temperaturas
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intermediérias dos diagramas de fases e observamos que, dependendo dos va-
lores de Dy e o, a linha critica pode ser desestabilizada pelas fases moduladas,

possibilitando o surgimento de pontos bicriticos e pontos criticos terminais.



Apéndice A

Expansao de Landau para uma

distribuicao de probabilidades genérica

do campo cristalino

Neste apéndice desenvolvemos a expansao de Landau do funcional da ener-

gia livre (3.44) em poténcias do parametro de ordem do modelo, |mg,|. Usando

a identidade
Y el = NA(Q),
onde

+00
A(Q) = Z 5Q+27rm,0,

m=—00

2
Q= —]gk (k inteiro),

o funcional (3.44) fica escrito na forma

b b
N73® = —kT(In(1 + 2¢"P)). + S + 2354 + gsﬁ,

onde

1
52 = —2-q2¢; [bl - J(ql)]mqlmlhA(QI + Q2)’
1,42

Sp = Z Mg, Mg, -~ - man(QI +q4---+ Qn)a (n > 2)'

41,92, "4n

110

(A.1)

(A.2)

(A.3)

(A.4)
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Para prosseguirmos a expansao, vamos supor que proximo a linha critica a
fase modulada é bem representada por uma magnetizacao por camada senoidal
com um certo nimero de onda g.. Vamos também supor que os harmonicos
superiores sao apenas correcoes que se tornam mais importantes & medida em
que nos afastamos da linha critica, penetrando na fase modulada (Yokoi et al.,

1981). Também estamos supondo que os harménicos superiores tém a forma

n, (A7)

|mnqc| ~ |ch

Assim, consideramos a amplitude do harménico principal |m,,| como o paré-
metro de ordem distinguindo as fases ordenada (|mg,| # 0) e desordenada
(Jmg,| = 0). Até o quinto harmoénico, a soma Sy é

Sp = [b1 = J(g)llma.|” + [b1 — J(2ge)]Imag.|” + [by — J (3¢c)]Imag, |

+[b1 — I (4ge)]Imag,|* + [b1 = J (5ge)]|msq |* (A-8)

Na soma S; mantivemos termos até ordem |m, |, e os termos em ordem
dominante até o quinto harmonico. Observamos que os termos de Umklapp
(correspondendo aos valores de () satisfazendo a soma (A.2) para m # 0) sdo

termos de ordem superior e portanto ficam ausentes na soma. Logo,

4 *3 * 3
+ 4(m3q,my, + m3, m;, )

Sy = 6|ch|4+6|m2qc g

+12(mugmi, Mk + ml, magm2 + msgm’ ms,
49:"7°2¢.""*q, 4q."""2¢.""*q, 9g:'1%q,"Th2q,
* 2 * *2 * 2y
+m5qcch mzqc + m5qc m3qc ch + m5qcm3qcch) _
_ 4 * 3 * 2 * 2
- 6|ch| + 8Re{m3qcch} + 24(Re{m4qcm2¢kch + m5qcm¢Icm2qc

4 (A.9)

+m;qcm3qcmgc} + 6|mag,
onde Re{---} indica a parte real. Analogamente, obtivemos para Sg
6) + 30(ma,,

3
56 = 20(|ch|6 + |m2qc 2m;c + mgqclchFmS’c)

Mg,
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l 2

%2 % * 2 2
+120(mayg, chm2qc+m4qc|ch chmgqc)

Mg,

*5 * 5
+6(m5QCch + m5QCch)

= 20(mg,|® + [mag,[°) + 60Re{m3, mq,[Pm3 } + 12Re{ms, m?}

+240Re{m}, [my, [*m2 may, }. (A.10)

Substituindo as equagoes (A.8), (A.9) and (A.10) no funcional (A.4) obtivemos

~kT(In(1 +2¢77))c + [br — J(gc)]Img > + [b1 — J(24c)][mag, |

[b1 = J(3ac)]Imaq.|* + [b1 — J (4gc)]Imag,|* + [b1 — J(5¢c)][msq.
b

[b1 = J(6gc)]Imeq.|” + Z?’[Glchl4 + 6|mag,

N3P

+ +

‘4 8Re{m§qcmgc}

* 2 * 2 * 2
-|—24(Re{m4qcm2qcch + Mg, Mg, My, + m5qcm3qcch})]
10

4-355(|ch|6 + |mag,|®) + 10bsRe{m3, |mq, [*m3 }

+40bsRe{my, |mq, 2mgcm2qc} + 2b5Re{m§qcmgc}. (A.11)

Para eliminarmos os termos myg, (n > 1) e escrever a expansdo apenas em
termos do pardmetro de ordem |mg |, usamos o fato de que ® deve ser esta-
cionério em relagao a mpg,. Assim, levando em conta apenas termos em ordem
dominante envolvendo o segundo harmonico, obtivemos para |mg, |

d(N-3d)

= 2[by — J(2q.)||m
| = 20— T (20l

3=, (A.12)

+ 6b3 lmzqc

0 que implica

|m2qc = 0. (A13)

Analogamente, todos os harmonicos pares se anulam, isto é,

=0 paran = 2,4,6,8, ---. (A.14)

|anC
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O proximo harménico que devemos calcular é mg,,. Antes de impor a con-
dicdo de ponto estacionério para ¢ relativamente a esse harmonico, vamos

determinar o seu angulo de fase, ¢3,,. Com a defini¢do
Ming, = |Mng, €™, (A.15)
podemos escrever
bsRe{m3, m3 } = bs|may||m? | cos(—dsq, + 3¢q,)- (A.16)

Assim, para minimizarmos o funcional da energia livre ®, devemos ter

| 3¢g, +m  ,sebs >0,
¢3Qc - { 3¢qc : Se b3 < 0, (A.17)
o que implica
bsRe{m3,mg } = —|bs|lmaq,[Img, |*. (A.18)

Com as equagdes (A.14) e (A.18), o funcional da energia livre (A.11) fica

N30 = —kT(in(1+267P)),+ [b — J(@)]lmq |2 + by — J (3. ]Imaq, |
* 3
HL0bsRe{m, g, 'S} + [b1 — J(5ae) I + Sbslmg |
—2|ba|[mag, |[mq,|* + 6bsRe{mi, magmq }
10
+2bsRe{mf, m3 } + ?b5|ch S, (A.19)
A seguir, impusemos a condi¢do de ponto estacionério para @,
O(N3d
ON""2) _ ofby — J(3q0)]lmag] — 2lbgllmg P =0, (A.20)
8|m3QC

considerando apenas termos de ordem dominante envolvendo o terceiro harmo-

nico. Com isso, da equagdo (A.20) obtemos

= bsl[b1 — J (3ge)] " mq. |- (A-21)

I m3QC



A Expansio de Landau para uma distribui¢ao de probabilidades genérica do campo cristalino 114

Analogamente, para calcular ms,, consideramos
6bsRe{m}, maqm2 } + 2bsRe{m}, m} }, (A.22)
o qual, usando a notagéo (A.15), fica

m3Qc I Ich |2 COS(_¢5% +¢3Qc +2¢Qc) :

2b5lm5Qc l Ich I5 COS(_¢5QL‘+5¢Q(:) +6b3|m5Qc

(A.23)

Usando o resultado (A.17) podemos ainda escrever o resultado acima sob a
forma.

{205 — 6|b3|*[b1 — J(3c)] " Hmsg || me.|° cos(—dsq, + 504, )- (A.24)

Logo, para minimizar a energia livre, devemos ter

P5q. = OPg, + T, 5€ 2b5 — 6|b3|2[bl — J(3qc)]‘1 >0 (A.25)

P54, = 5Py, se 2b5 — 6|b3|?[by — J(3g.)] 7 < 0. (A.26)

Assim,

b3Re{m§qcm3qcmgc} + 2b5Re{m§qcm28} =
= —2|bs — 3[bs|*[b1 — J(3gc)] " [Imsg, |y |- (A.27)

Com o resultado (A.27), o funcional (A.19) fica

N73® = —kT(In(1+2¢7P))c + [b1 — J(gc)]|my, 2

2+ [by — J(3qc)]|mag,
3
+[b1 — J(5gc)]Imsq.|* + —b:«',lch|4 — 2|bs||maq, ||m3.

~ 2[bs — 3bs[*[br — J (3¢c)] I,

+10bsRe{ms3, mq |>m °

My,

(A.28)

c
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Da condi¢ao de ponto estacionério para ¢

H(N-33)
—2 = 2|b; — J(bgq,
= 2= (0 msg
= 2y = 3PPy — J3a) lma F =0, (A29)
resulta
Imsq,| = [b1 — J(5ge)] " {]bs — 3|bs[*[b1 — J (3gc)] |} my, |°. (A.30)

Os resultados (A.21) e (A.30) confirmam nossa hip6tese inicial (A.7), isto €,
|Ming,| ~ |mg,|" paran=3,57,9,--- (A.31)

Uma vez que nosso objetivo é obter a expansao do funcional da energia livre
até termos da ordem |ch|6, levamos em conta apenas o terceiro e o quinto
harmoénicos, desde que harmoénicos impares superiores estao acima da ordem
de aproximacao desejada. Portanto, substituindo os resultados (A.21) e (A.30)

em (A.28), obtivemos o funcional da energia livre em sua forma final

N73® = Py + 02|ch|2 + C4|ch|4 + Cﬁ|ch|6 + e (A.32)
onde
®y = —kT(In(1+ 2e7?P)),, (A.33)
02 = b1 — J(qc), (A.34)
3
Cy = =bs, (A.35)
2
10
Cs = —bs—bi[by — J(3¢.)] % (A.36)

3



Apéndice B

Determinacao do ponto critico em 7' =0
para uma distribuicao gaussiana do
campo cristalino

Neste apéndice desenvolvemos os célculos para a obten¢ao do ponto critico
encontrado nos diagramas de fases do modelo em T = 0, no caso de uma,
distribuicao gaussiana do campo cristalino. Para determinar o ponto critico,
vamos fazer m, = m, e , = n para todo z, uma vez que as fases envolvidas
sdo ferromagnéticas (F e F”). Além disso, como o funcional da energia livre
(5.4) é uma fungdo par de m, podemos considerar m > 0. Por outro lado,
supondo que a quantidade (4Jy+ 2J;+2J3) > 0, se m > 0 entdo n > 0. Com

isso, as equacoes de campo médio (5.2) e (3.30) ficam

m = %erfc (110\;.2_17> : (B.1)

_ n
m= ST g (B.2)

O sistema formado pelas equagoes (B.1) e (B.2) admite 3 solugdes para o < o
(figura B.1a), e apenas uma solugdo para o > o, (figuras B.1b e B.1c). Para

o < o, na figura B.1a observamos que existem dois valores de n (n; e n-)
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satisfazendo a equacao

d [1 Do—?’])jl 1 —(Dg—m)? 1
— | Zerf - e = B.3
dn [28”( /2 oor 6J,+ 2J’ (B:3)

sendo

6J; + 2J2)J% | (B.A)

o\ 2T

No ponto critico (figura B.1b), ny = n- = n = Dy. Com isso, das equagoes

nizDoiaﬁ[ln(

(B.1), (B.2) e (B.4) obtemos as coordenadas do ponto critico

Jy Dy
7 =3 (B.5)
o DO 2

— = 2= B.
J1 J1 7T, ( 6)

e a magnetizagdo m = 1/2 como a tnica solucdo possivel para o > o, (figuras
B.1b e B.1c). Em principio, poderfamos encontrar pontos criticos nos diagra-
mas de fases em T = 0 para todos os valores de Dy/J;. No entanto, a fase
F” torna-se paramagnética para o = 0. Por outro lado, a fase paramagnética
existe no diagrama de fases com o = 0 apenas nas regides III e IV (figura

4.4). Portanto, em T = 0 existem pontos criticos nos diagramas de fases para

DO/JI > 2.666 - - -.
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Figura B.1: Solugdo grafica do sistema formado pelas equagbes (B.1) (linha continua) e
(B.2) (linha tracejada) para diferentes valores de ¢. (a) Situacdo em que o < .. Existem
trés possiveis solugdes para m e 7, representadas pelos quadrados. Os circulos correspondem
aos valores 7. satisfazendo a equagao (B.4). Para o < o, 7. # 7_. As linhas pontilhadas
sao paralelas a linha tracejada e indicam que nos pontos 7 e 7_ as derivadas das equagoes
(B.1) e (B.2) sao iguais. (b) Ponto critico (¢ = o.). Existe apenas uma solugdo para as
equagdes (B.1) e (B.2) dada por m = 0.5 e n = Dy. Nesse caso, n =14 = n— = Dy. Com
isso, os quadrados e os circulos colapsam no ponto (m = 0.5, = Dy). (c) Caso ¢ > o..
Existe apenas a solugdo m = 0.5 e n = D, para as equacoes (B.1) e (B.2) (quadrado). A
equacdo (B.4) ndo admite solu¢do para o > ¢, e por isso os circulos estdo ausentes.
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