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Resumo

Nesta tese tratamos teoricamente algumas propriedades magnéticas e excitagoes de
spins em materiais ferromagnéticos e antiferromagnéticos com o objetivo de interpre-
tar as medidas e observagoes experimentais. Usamos a formulagao de ondas de spins de
Holstein-Primakoff para investigar propriedades da dinamica de propagacao de ondas
de spins no material ferrimagnético YIG e também no sistema antiferromagnético FeF'.
Para cada um deles, desenvolvemos modelos tedricos que permitiram ajustar as relacoes
de dispersao de ondas de spins medidas experimentalmente nesses. Além disso, inves-
tigamos a renormalizacao da energia de magnons usando o formalismo das fungoes
de Green de dois tempos dependentes da temperatura de Bogoliubov-Tyablikov. A
aplicacao para o YIG, permitiu calcular as variagoes da relacao de dispersao para
magnons com a temperatura. Também se investigou a renormalizacao da energia
de mégnons no sistema FeFy, mas esta vez considerando uma aproximacao do tipo
RPA!. Na renormalizacao da energia foram consideradas duas contribuicoes: exchange
isotropica tipo Heisenberg e anisotropia uniaxial. Em nossas consideracoes, foi incluida
a dependéncia com a temperatura da anisotropia uniaxial que permitiu estimar o campo
critico de transi¢ao de spin-flop para o limite de estabilidade da fase antiferromagnética.
Também, foi feito um estudo tedrico e experimental da anisotropia magneto cristalina
do material antiferromagnético RbMnF3, baseado nas interagoes de campo cristalino
e interagao de spin-orbita, com o objetivo de calcular a variacao com a temperatura
do campo de spin-flop. As ondas de spins em YIG foram estudadas em mais deta-
lhes calculando as taxas de relaxacao por processos de espalhamento de 3-mégnons
e 4-magnons. Igualmente foram estimadas empregando campos magnéticos intensos
da ordem de 10? kOe. Finalmente, estudamos propriedades térmicas de transporte

de magnons em YIG submetido a campos magnéticos intensos. Calculamos o calor

'Random Phase Approximation



especifico de magnons e a condutividade térmica em baixas temperaturas e campos
magnéticos externos intensos para serem comparados com as medidas experimentais

encontrando um bom acordo entre teoria e experimento [145].

Palavras Chaves: Excitacoes de Spins. Materiais Ferromagnéticos. Materiais
Antiferromagnéticos. Renormalizagao da Energia de Magnons. Anisotropia Magneto

Cristalina. Taxas de Relaxacao de Magnons.



Abstract

In this thesis we theoretically treat some magnetic properties and excitations of spins
in ferromagnetic and antiferromagnetic materials in order to interpret measurements
and experimental observations. We use the formulation of quantization of spin waves
of Holstein-Primakoff to investigate properties of the spin wave propagation dynamics
in the ferrimagnetic material YIG and also in the antiferromagnetic system FeFs. For
each of them, we have developed theoretical models to adjust the dispersion relations of
spin waves measured experimentally in these systems. In addition, we investigated the
magnon energy renormalization using the formalism of two-time temperature depen-
dent Green’s functions of Bogoliubov-Tyablikov. The application for the YIG allowed
calculate the variation of the dispersion relation for magnons with temperature. We
also investigate the magnon energy renormalization in the system FeFs, but this time
considering an approximation of the RPA type. In the energy renormalization were
considered two contributions: exchange isotropic Heisenberg and uniaxial anisotropy
type. In our calculations the temperature dependence of the uniaxial anisotropy field
allows estimating the critical spin-flop transition for the antiferromagnetic phase sta-
bility limit. Also, we have undertaken a theoretical and experimental study of the
magneto crystalline anisotropy of the antiferromagnetic material RbMnF3, based on
the crystal field interactions and spin-orbit interaction, in order to calculate the vari-
ation with temperature of the field spin-flop. The spin waves in YIG were studied in
more detail calculating the relaxation rate due to 3-magnons and 4-magnons scatter-
ing processes considering strong magnetic fields of hundreds of kOe. Finally, we have
studied thermal transport properties of magnons in YIG subject to intense magnetic
fields. We have, calculate of the specific heat and thermal conductivity of magnons

at low temperatures and high fields to compare with the experimental measurements



finding a good agreement between theory and experiment [145].

Keywords: Excitations of Spins. Ferromagnetic Materials. Antiferromagnetic Ma-
terials. Renormalization of Magnons Energy. Anisotropy Magneto-Crystalline. Rates

of Relaxation of Magnons.
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cAPiTuLo 1

CONCEITOS BASICOS

1.1 Introducao

Os fendmenos magnéticos sao conhecidos desde a antiguidade e sempre tém chamado a
atencao do homem. Entao o magnetismo, se converteu numa ciéncia que evoluiu muito
desde seu inicio, e as principais razoes que conduziram aos progressos alcancados até
hoje estao os enormes desenvolvimentos feitos nas intimeras aplicagoes de materiais
magnéticos, como também a grande quantidade de trabalhos cientificos realizados em
muitos campos da fisica, da quimica e da matematica. Esta tese tem como objetivo
entender melhor algumas propriedades de certos tipos de sistemas magnéticos. Espe-
cificamente, concentraremos nossa atencao no tratamento dos seguintes problemas: a
renormalizacdo das ondas de spins no sistema ferrimagnético YIG (Yttrium Iron Gar-
net), a relaxagao das ondas de spins também em YIG, os efeitos da anisotropia uniaxial
na renormalizacao da energia do sistema antiferromagnético FeF,, o estudo da aniso-
tropia magnética no material antiferromagnético RbMnF3 e por ultimo o tratamento

de fendémenos de transporte em YIG.

Em relagao ao anterior, vamos propor modelos tedricos que ajudem a explicar satisfa-

toriamente os dados obtidos das medidas experimentais no tratamento dos problemas
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mencionados no paragrafo anterior. A tese estd organizada da seguinte maneira: no
capitulo 1 sao introduzidos os conceitos basicos, onde sao formuladas as interagoes
magnéticas principais as que estao sujeitos os ions magnéticos nos sistemas ferro-
magnéticos e por suposto também os antiferromagneticos. Adicionalmente, é introdu-
zida a formulacao de ondas de spins. No capitulo 2, fazemos o tratamento da renorma-
lizacao da energia dos magnons em sistemas ferromagnéticos usando a formulacao das
fungoes de Green de dois tempos de Bogoliubov-Tyablikov. Seguidamente, no capitulo
3 analisamos os efeitos que produzem a consideracao de uma anisotropia uniaxial so-
bre a renormalizagao da energia de magnons de um sistema antiferromagnético. Além
disso, continuamos no capitulo 4 estudando a anisotropia magnética do composto anti-
ferromagnéticos RbMnFs3. No capitulo 5, fazemos um calculo bem sofisticado das taxas
de relaxacao para processos de espalhamento de 3-magnons e 4-magnons no material
ferrimagnético YIG. O tltimo assunto tratado estd no capitulo 6, onde estudamos as
propriedades térmicas de magnons no YIG quando sao aplicados campos magnéticos
externos muito intensos. Para finalizar, encontramos no capitulo 7 as conclusoes fi-
nais deste trabalho e no apéndice estao incluidos os programas feitos na linguagem
MATHEMATICA e ao final de todo o manuscrito estao as referéncias que foram utili-

zadas durante o desenvolvimento desta tese.

1.2 Interacoes magnéticas: Hamiltoniano de spin

A seguir, faremos uma descricao geral de varias interacoes magnéticas ja conheci-
das. Também, trataremos de dar maior énfase nos assuntos relacionados com o spin
eletronico. A razao principal de porqué fazer estas consideracoes, recaem no fato de
que a maioria das propriedades magnéticas que apresentam certo conjunto de materiais
sao de origem eletronico. Nao obstante, a inclusao do spin implica tomar consideracoes

de natureza relativistica.
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1.2.1 Hamiltoniano de particulas carregadas num campo ele-

tromagnético

E bem sabido da eletrodinamica classica, que o campo eletromagnético pode ser ca-
raterizado pelo potencial escalar elétrico @(r,t) e pelo potencial vetorial magnético
A(r,t). O potencial escalar elétrico contribui para a energia potencial elétrica de um
conjunto de cargas e o potencial vetorial magnético contribui para a energia cinética

de particulas carregadas por meio do momento linear de acordo com [1, 2J:

V =q®(r,t) )
II=p—qA(r,t)

Por outro lado, um fato muito conhecido da eletrodinamica classica é que os potenciais
escalar elétrico e vetorial magnético nao sao unicos. Entao como é tradicional, faremos
a escolha do calibre de Coulomb para fixar o potencial vetorial magnético, isto é,
V - A = 0. Adicionalmente, é importante relembrar que a relacao que existe entre os

vetores indugao magnética B e o potencial vetorial A é estabelecida pela expressao:
B=VxA (1.2)

De acordo com o estabelecido até este ponto, deve ficar claro que existem infinitas
possibilidades para a escolha de A. Assim uma possivel escolha que estd em total
acordo com os fatos experimentais e que satisfaz o calibre de Coulomb é aquela na qual

o vetor indugao magnética B ¢é uniforme. Portanto, essa relacao é dada por:

A= %B X (r —1rp) (1.3)

Na expressao (1.3), 1o ¢ um ponto arbitrario que marca a origem de coordenadas para o
calibre. Como nosso propésito é tentar encontrar expressoes exatas para a energia nao
teremos problemas na escolha da origem da transformacao de calibragao, é importante
anotar que no caso de expressoes aproximadas nao poderemos dizer o mesmo ja que

tais expressoes nao sao invariantes ante a escolha da origem.
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Continuando como o estabelecido acima, denotaremos por 7y a posicao de uma particula
que possui um momento magnético permanente p # 0. Esta particula gera um poten-
cial vetorial magnético em sua vizinhanca que de acordo com a eletrodinamica classica

¢ dado pela expressao seguinte:

A<T)_@ux(r—r0)

= 1.4
At |r — 73 (14)

Em sistemas tais como atomos ou moléculas, onde existem elétrons e nicleos e que
sao submetidos a campos externos o potencial vetorial magnético total num ponto r
é uma soma de trés contribuigoes: o potencial externo, a contribuicao eletronica e a

contribuigao nuclear.

O potencial vetorial magnético criado por um momento magnético p, pode ser usado
para obter o vetor de inducao magnética num ponto qualquer ao redor. Para isso,
usamos a relagdo que existe entre estes dois vetores, dada pela equagao (1.2). Assim

usando as equagoes (1.2) e (1.4) obtemos:

B('r):—@< p _3“'(’°"“0)(7~_r0>> (1.5)

A \ |r — 7| |r — rol®

(f) como a posicao do i-ésimo

Em um sistema de dtomos ou moléculas, denotaremos a 7

16 i (V) icio do i-ésimo micl bé i C
elétron no sistema e 7, * a posi¢ao do z-esimo nucleo também no mesmo sistema. Com

isso o potencial vetorial magnético total fica na forma:
A(r) = Awi(r) + > A(r —ri) + > A(r —rf))) (1.6)

Considerando que o sistema de particulas carregadas estda num campo eletromagnético

externo, de acordo com as regras da mecanica quantica, o operador Hamiltoniano que
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descreve a dinamica do sistema de particulas é dado pela expressao:

_ Lo 0 AN 4 o, 1 445
’Hm—z (2mi (pi — 11 As) +q14%> +47T€0izj n-j (L.7)

sendo ¢ # j na soma do segundo termo e r;; = |r; — 7;| denota a separagao relativa
entre um par de particulas qualquer. Note que se nao houver campo eletromagnético,

@, =0e A, =0 e o Hamiltoniano fica:

2
pi 1 ! 4id
Ho = 1.8
0 : 2m2 + 47T€0 Z Tij ( )

ij

A equagao (1.8) mostra explicitamente que a interacao entre pares de particulas ocorre
somente através de interagoes coulombianas. Assim, usando a condicao do calibre esco-
lhido, a parte que corresponde a energia cinética da expressao (1.7) pode ser expandida
para separar a contribui¢ao do campo eletromagnético externo da contribuicao coulom-
biana intrinseca. Nestas circunstancias, a parte que inclui os potenciais externos pode

ser agrupada e o Hamiltoniano toma a forma:

| 2

Assumindo agora que temos apenas um campo magnetostatico e que as particulas em
consideracao sao elétrons de carga elétrica ¢; = —e e masa em repouso m; = mg a
contribuicao H que depende dos potenciais ao usar a expressao do potencial vetorial

dado em (1.4) torna-se:

2
- e e

H=— B x (r;—1ry)) -p;i + — B x (r; — ro)|? 1.10

g 2 (B X (= ro)) pit g ) IBx(ri—ro)t (110

Se o momento angular do i-ésimo elétron é denotado por l; = (r; — r¢) X p;, uma

expressao mais compacta pode ser usada para representar a contribuicao do campo

magnetostatico externo na energia do sistema de elétrons de forma que o Hamiltoni-

ano que chamaremos simplesmente Hamiltoniano magnético fica dado pela expressao
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seguinte:
2

e e
/Hmag:7’[0+M;B.li+8_ﬂlo;(B2T?O_(B'ri0)2) <111)

Este Hamiltoniano ainda nao permite calcular todas as propriedades magnéticas pois

nao considera o spin do elétron como serd mostrado [3].

1.2.2 Inclusao do spin no Hamiltoniano magnético

O spin é um grau de liberdade caracteristico das particulas elementares. Ele é interpre-
tado como um momento angular intrinseco que satisfaz todas as propriedades gerais da
teoria do momento angular em mecanica quantica [4, 5, 6, 7]. Portanto, representarmos
o operador de spin de um elétron por S que tem trés componentes espaciais S, S, €

S., que satisfazem as regras de comutacao:

Seguindo a teoria geral do momento angular, podemos construir auto-estados proprios

para o operador de spin usando seu modulo ao quadrado e a componente z, que sao
n I (s, mg rador » 1sfazem uaco uto-

denotados por |s, e os operadores S? e S, satisfazem as equacoes de auto-estados

seguintes:

S?|s,ms)y = h’s(s +1)

S, M)
(1.13)
Sz|s,ms> = hmy

3,m8>

Numa notacao mais compacta, o operador de spin pode ser expresso em termos das
matrizes de Pauli como S = ho /2, onde o é o vetor com componentes o, 0, € 0, as

quais sao definidas por meio de:

O = : o, = , o, = (1.14)

Usaremos estes tltimos elementos para introduzir o spin dos elétrons pelo menos qua-

litativamente.
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Interacao do spin dos elétrons com campos magnéticos

Na presencga de um campo magnético B, a energia do elétron tem duas contribuigoes,
uma devido ao momento magnético pus associado ao momento angular intrinseco de
spin S dada por Hsy = —ps - B, e outra devido ao momento angular orbital L dada
por H; = —uy - B, onde pup, = —eL/2my, sendo e a magnitude da carga elétrica
fundamental e mg a masa em repouso do elétron. Além do mais, o momento magnético
de spin do elétron é proporcional a razao giromagnética g., e seu valor experimental é
igual a 2.0023. Assim, o momento magnético de spin eletronico é p, = —g.eS/2my.
No caso de um sistema de elétrons, a contribuicao a energia magnética por todos esses

momentos magnéticos de spin é:

My = (ge;_jB)zi:Si-B (1.15)

onde pup é chamado de magneton de Bhor e representa o momento magnético funda-

mental com um valor igual a efi/2mg no sistema internacional de unidades [3].

Interagao spin-o6rbita

Esta interacao também estard incluida no Hamiltoniano magnético e podemos introduzi-
la pelo menos fenomenologicamente como no caso da interagao do spin com um campo
magnético. Para isso, suponha que um elétron estd ao redor de um nicleo se movi-
mentando com velocidade v.. A carga elétrica do ntcleo cria um campo elétrico na sua
vizinhanca FEy, o qual atua diretamente no elétron como se fosse um campo elétrico
externo. Por sua vez, o nicleo percebe a presenca de um campo magnético que é pro-
duzido pelo movimento do elétron, o qual denotamos simplesmente como By e dado
por.

1
By = g(EN X v,) (1.16)

O campo By é o mesmo que perceberia o elétron se fosse o nicleo a se movimentar. Ao
campo elétrico podemos associar um potencial central @y (7), 0 que é uma aproximagao

muito boa no casos de atomos em campos ligados. Assim, o campo elétrico é dado por
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Ey = —V®&yN(r) e o campo de indugao magnética ficard como:

By = 0—12(’06 x VOy(r)) (1.17)

Devido a que o potencial @y (7) é central, sua dependéncia serd exclusivamente s6 da

distancia radial que ha ao centro de forga, isto indica que V@ y(r) = r~1(0Py /Or)r.

Em relacao ao anterior, agora denotaremos o momento angular orbital dos elétrons
que tém masa em repouso mgy como l, = r X mov., = r X p.. Este resultado permite

expressar o campo induc¢ao magnética da seguinte maneira:

By = — ( ! 18%) I (1.18)

moc2r Or

A relacao dada pela equacao (1.18) permite introduzir a interagdo do spin eletronico
com o campo de inducao magnética nuclear By que fard uma contribuicao a energia
magnética e que representaremos como Hg, = —p. - By. Entao, a forma de incluir
explicitamente o spin é a través da relacao p. = —(g.e/2mg)S, sendo g, o fator giro-

magnético do elétron, que no final conduz até:
By =¢9(r)S -1 (1.19)

A quantidade fj(\?) (r) que aparece em (1.19) carateriza a intensidade da interacao do
acoplamento, que de acordo com os procedimentos anteriores é dada pela seguinte

expressao:
gee 10Dy
2moc2r Or

(1.20)

Na realidade, essa expressao esta errada pelo fato de nao incluir a precessao de Tho-
mas, o qual é um efeito de natureza relativistica. Para corrigir o erro da equagao dita,

procederemos de uma forma um pouco intuitiva.

Vamos supor que temos um giroscépio e que um de seus eixos proprios de rotacao
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estd em movimento precessional com velocidade angular Larmor w;, = (e¢/m)B, entao
o movimento precisa ser corregido no sistema inercial onde o nicleo seja considerado
como fixo, neste caso a velocidade angular muda de acordo com w — wy, + wr, onde

wr € a precessao de Thomas e dada por:
wr =—— (v xa) (1.21)

Aqui, v é a velocidade do elétron, a sua aceleragao. Podemos usar lei de forcas, que
liga o campo elétrico e aceleracao, isto é, F' = —eFE. Portanto, podemos determinar
com facilidade wr, cujo valor é igual wr = (e/2moc?) (v x E). Se usamos a relagao
entre os campos elétrico e magnético do tipo (1.16), chegaremos entao ao resultado em

que wr = —wr,/2.

Do anterior, chegamos a perceber que correcao de Thomas é transcendental pois conduz
a adigao de um fator 1/2 que corrige a constante de acoplamento spin-6érbita, que agora

em sua forma corrigida transforma-se em.

gee 10DN
dmoc? r Or

En(r) = (1.22)

Finalmente, para um sistema de muitos elétrons, o potencial que atua num elétron so,
¢é a contribuicao de todas as particulas restantes que tém carga. Esses potencias, sao
nao locais e suas derivadas nao estao muito bem definidas, mas em forma aproximada

¢é possivel considerar a contribuicao de spin-érbita a energia magnética como:
Heo = Z 5(7'1')51' -1 (1-23)
onde agora ¢ ¢é fator de acoplamento corrigido e dado pela equacao (1.22) [3].

Interacao dipolar magnética

Uma contribuicao adicional a energia magnética é aquela que leva em conta a interagao

entre um par de momentos magnéticos, ou equivalentemente entre um par de spins.
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Figura 1.1: Interagao entre um par de momentos magnéticos associados a dois elétrons
localizados nas posicoes 7; e ;.

Como nas situagoes anteriores, trataremos o caso de spins eletronicos, mas os resulta-
dos continuam sendo validos para qualquer tipo de ion que possui carga total diferente

de zero.

Consideremos dois elétrons, um na posicao r; e outro localizado em r; como ilustrado na
figura 1.1. O elétron que estd posicionado em 7;, cria um campo de indugao magnética
na posi¢ao do outro elétron em r; e assim reciprocamente. Esses campos sao denotados
como Bj(r;) e B;(r;) respetivamente. Entao, a contribuigdo a energia magnética, que

denotaremos como H, é dada por:
Hos = =i - Bj(ri) = —p; - Bi(r)) (1.24)

Para encontrar a expressao explicita de H,s precisamos do campo de indugao magnética,
mas para isso, usaremos a equagao (1.4). Em consequéncia, é importante relembrar
dois fatos fundamentais. O primeiro é usar a identidade V|r; — v ™" = 4mwd(r; —7;) e

o segundo que faremos ¢ tomar V;V; = (V;V; — £6;;V?) + 0;;V2. Com isto, o campo
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de inducao é o seguinte.

fo (8w K pj - (rj — i)
B;(r;)) = = | =—po(r; —r;) — +3 T — T 1.25
]( l) 71_(3“‘] ( J l) ‘Irj_ri|3 |7‘j—’l"¢|5 ( J l) ( )
Se comparamos as expressoes (1.5) e (1.25), percebemos que surge un novo termo
nesta ultima equacao, o qual é uma correcao para levar em conta o efeito de contato
entre os spin. Além disso, é evitado uma singularidade no ponto r; = r;. Portanto,
a contribuicao a energia magnética proveniente da interacao entre um par momentos

magnéticos, ou um par spins ¢ igual a:

4 3 re.

po (87 B o Ty) (G - Tiy)
7—[58:—— (_Mlujé(rl])—i__;_ J 5 J J (126)
,rij i
O primeiro termo de H,, é o termo que chamamos antes de contato entre os spin e

explicitamente ele toma a forma:

2
Heont = _$Mz : /,Ljé(’rij) (127)

Por outro lado, acostuma-se de chamar termo dipolar a parte adicional de H..,; em
(1.26), ou seja, o restante de Hg. Assim para chegar a ter uma expressao onde
aparecam explicitamente os spins dos elétrons é suficiente lembrar a relagao existente
entre spins eletronicos e momentos magnéticos, isto é, u; = —(geptp/h)S;. Portanto,
a contribuicao a energia magnética por parte de Hg;, fica em forma explicita no final

COINO:

Hap = 7o (75 55l - (1.28)

41 T T

Mo (9eMB>2 |:Si S5 L (Siriy)(S; - Ty)

Para incluir todas as possiveis interacoes dipolares presentes no sistema, temos que

tomar uma soma dupla em ¢ e j na equagao para Hg;, [3, 8].

Interacao de exchange

Nesta se¢ao trataremos uma das interacoes mais conhecidas do magnetismo e também

uma das mais importantes. Como veremos, a energia de exchange de um sistema de
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particulas carregadas, que aqui serao elétrons, é a contribuicao a energia de efeitos ele-
trostaticos coletivos onde estao envolvidas as propriedades de simetria das fungoes de
onda do sistema de particulas. Entao, para poder introduzir as interagoes de exchange,
iniciamos pelo caso mais simples, isto é, consideramos dois elétrons interagindo. Entao,
cada uma das particulas por separado esta ligada a um campo de forgas nuclear com
carga elétrica igual a Ze. Como os nicleos sao mais massivos, seu movimento é des-

1

prezivel ao se comparar com o movimento dos elétrons'. Por ista razao, é possivel

assumir que os nucleos estao fixos no espago.

Entre as principais suposicoes que tomaremos em conta estao as seguintes.

e Os centros de carga nuclear sao considerados em posicoes fixas no espaco e cujas

localizagoes sao denotadas por r, e 7, respetivamente.

e O Hamiltoniano associado a cada elétron nao inclui explicitamente seu spin,
embora esse spin seja tomado em conta para construir os estado de dois elétrons.
Também nao ha nenhuma interacao magnética externa que afete o espetro de

energia dos elétrons.

e Se Ho(r) é o Hamiltoniano que descreve a dinamica de um elétron assumiremos
que as solucgoes do problema de valores préprios Ho(r)pn(r) = E,pn(r) sao

conhecidas.

e Assumiremos que os atomos interagem fracamente de forma que o Hamiltoniano
completo pode ser escrito como a soma de dois Hamiltonianos de elétrons inde-
pendentes, mais um potencial de interagao que depende da separagao relativa dos
elétrons s6. Assim, nossa suposicao inclui implicitamente o fato de que os elétrons
das camadas mais internas conseguem blindar a carga nuclear. O anterior, estd
indicando que se U,y e U.yny sao as interagoes elétron-nicleo e nicleo-nticleo

respectivamente, entao é satisfeita a condicao: ]<U6N> + <UNN>| < |<Uee>\. Por-

'Esta aproximagdo é chamada aproximacao adiabatica [4, 5, 6].
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tanto, o Hamiltoniano de interacao completo toma a forma.

H = Ho(’r‘l) + Ho(’f'g) -+ U("I‘l — TQD (129)

En relagao aos argumentos anteriores, o fato de ter um Hamiltoniano para um elétron
sO, independente de interagoes magnéticas como também ter explicitamente ao spin
do elétron mesmo, permite escrever as fungoes de ondas desses elétrons como um pro-
duto de uma fungdo de onda espacial e uma de spin, isto é, ¢(r)x(s). Assim, as
fungdes de onda para o sistema completo devem ter uma forma como ¥ (r1s1,7289) =
W(ry,r2)x (81, 82), onde 1 é uma fungdo que depende das coordenadas e x depende

somente dos spins. Também, s; e Sg, sao os spin dos dois elétrons considerados [8, 9].

Agora reservaremos algumas linhas para introduzir alguns comentérios da fungao de
onda total. Em primeiro lugar, as funcoes de onda que denotamos como ¥ devem
satisfazer as propriedades de simetria das particulas indistinguiveis respeito de uma
troca simultanea de coordenadas espaciais e de spin dos elétrons, isto em acordo com
o principio de exclusao de Pauli. Como os elétrons obedecem a estatistica de Fermi-
Dirac, as propriedades de simetria de ¥ tém que ser as de uma funcao antissimétrica,

e por isso sao representadas pelos determinantes de Slater.

De outra forma, se a fungao de onda de spin total é simétrica (S = 1) as propriedades
globais de simetrias sao satisfeitas se a funcao de onda espacial é simétrica. Agora, se
a fungao de onda de spin total é antissimétrica (S = 0), a funcao espacial tém que ser
simétrica. Além do mais, para a diagonalizacao do Hamiltoniano, construiremos um
espacgo de funcoes expandido por uma base de tamanho finito com dimensao 4. Para
isso, assumiremos também que os dois elétrons estao em seus estados mais baixos de
energia, caracterizados pelas funcoes de onda ¢, e ¢, onde cada estado se encontra

com energias F, e L} respectivamente.

As funcgoes de base representadas por determinantes de Slater, serao denotadas por
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{¥, Wy, W3, ¥, }. Também, podera se apreciar com simplicidade, que formam um con-
junto completo ortonormal. Assim, poderemos avaliar explicitamente a matriz associ-

ada ao Hamiltoniano H. Entao, temos o seguinte conjunto de expressoes para as ¥;.

%ziﬂMM%%%%mMMMmmm@)
1
Uy = —=[@a(rT1)ps(12) — ©5(r1)@a(r2)] X2(51) X2(52)
Vf b b (1.30)
Wy = 7 [Pa(r1)06(T2) X2(81) X1 (82) — @b(T1)a(T2) X1 (51) X2(82)]
Wy = — [iar)on(2) X1 (81)x2(82) — b1 2 (72)xa(51)x1 (52)]

5

Nao é dificil ver que os elementos da matriz Hamiltoniana na base {¥;}, com i =
1,--+,4sdo daforma (¥|H|¥;) = (E,+Ey)d;+(%|U¥;). Por tanto, para ter definidos
explicitamente os elementos H;; precisaremos definir duas quantidades adicionais que
representaremos como J,, e C,, e chamaremos integrais de Exchange e de Coulomb

respectivamente.

Mz/ﬁ/wmmmmmmmmmwmg

(1.31)
Ca= [t [ a0ty m)learoPlontra)?

Usando as defini¢coes anteriores é possivel perceber que os elementos da matriz U que
sdo diferentes de zero vém dados pelas seguintes expressoes: (Ws|U|Ws) = (¥s|U|W3) =
Cab, <![/2’U’!p3> = <¢3|U‘lp2> = —dJgp € também <W1’U‘lp1> = <!p4‘U|Ep4> = Cab — Jab-

Portanto, a matriz Hamiltoniana esta dada por:

1 000 Cwp—Jp O 0 0
0100 0 Cap —Jab 0
H = (E, + Eyp) + (1.32)
0010 0 —Jap Cap 0
0001 0 0 0 Cu—Ju

Observando a expressao que define a matriz Hamiltoniana dada na equacao (1.32), a

diagonalizagao de H ¢ reduzida a um subespaco de dimensao 2 x 2, onde a matriz
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reduzida H' para ser diagonalizada estd definida como:

Cab —Jab
H = (1.33)

—Jab Cab
Resulta obvio da expressao (1.33), que devemos usar o cardcter aditivo da energia,
porque do contrario terfamos inconsisténcia nos valores proprios calculados para H. Em

todo caso, acontece que as solugoes da equagao de valores préprios det(H' — AIy) = 0,

onde I, é a matriz identidade da ordem 2 x 2 estao dadas por:
A=Cuwx Jup (1.34)

Quando tomamos em conta os resultados da equacao (1.34) na diagonalizagao do Ha-
miltoniano completo, encontramos que trés, dos quatro valores proprios de energia sao
iguais, portanto eles formaram um tripleto onde o spin total para todos eles é a S = 0.
O valor proprio de energia restante, é caracterizado porque tem um spin S = 1 e este

é um singleto. Assim nossos valores préprios de energia ficam definidos por:

E;=FE,+ FEy+ Cyp+ Ju, Singleto S =1
(1.35)
Ei=E,+FE,+Cy— Jy, Tripleto S =0

Vemos entao que, se Jy,, > 0, Ey > Fy, isto indica entao que F; serd a energia do estado
base do sistema. Este fato é fundamental, pois explica o comportamento ferromagnético
de alguns materiais, e como pode ser visto, este estado é favorecido por um alinhamento
paralelo entre os spins. Agora poderemos identificar os estados de H etiquetando-os

pelos valores do spin total e a componente z no spin total, isto é, usando |S, SZ>

1,0) := Wy + W) 11,1) == ¥

1
\{5( (1.36)
0,0) == —= (¥ — ¥3) 1,-1) = ¥y

S

Depois de concluir que o exchange direto numa base de orbitais ortonormais favorece ao
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ferromagnetismo?, passamos a escrever o Hamiltoniano H em termos dos operadores de
spin s1 e s, dos elétrons individuais. Para este propdsito, observemos que a diferenca
de energia entre os estados singleto e tripleto é justamente duas vezes o valor da integral
de exchange J,. O passo seguinte é lembrar que o momento angular de spin total é

S = s1 + s3 e que a partir de aqui chegamos a ter que:

1 +1, Para o estado tripleto.
281'82+—:SQ—1: (137)

2 —1, Para o estado singleto.

Voltando agora para a expressao das energias do singleto e tripleto respectivamente nao

é dificil ver que o Hamiltoniano pode ser escrito elegantemente da seguinte maneira.
7‘[ = KO — 2Jab81 + So (138)

sendo K uma constante aditiva. Para avancgar, apontamos que a energia de exchange
pode ser expressada em termos de operadores de spin somente. Este fato que foi inicial-
mente notado por Dirac pode ser generalizado sem problema a sistemas mais complexos

que o caso de dois elétrons.

Para finalizar esta discussao, se em forma geral as componentes orbitais sao mantidas

fixas, o Hamiltoniano de exchange fica em boa aproximacao como:
/
Heggc - —2 Z szsz . Sj (139)
]

onde o apdéstrofo no simbolo do somatério esta indicando que o caso ¢ = j fica comple-
tamente excluido. A quantidade J;; costuma ser chamada de “constante acoplamento

de exchange” [8, 9].

2Tsto é totalmente equivalente a dizer que Jgp > 0.
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Anisotropia de um ion

Além da anisotropia que pode ser criada pela interacao dipolar, existe outra chamada
anisotropia de um fon, também chamada anisotropia cristalina. O origem desta forma
de anisotropia é devido a que os niveis de energia dos ions magnéticos sao afetados
de forma muito forte pelo campo cristalino, o que se reflete nos spins por meio da
interacao de spin-orbita. Seguindo Bleany e Stevens um Hamiltoniano efetivo de spin

pode ser escrito na forma mais geral [10]:
2
Hiion=-DY_ (87) = Py ((57)2 = (5)?) (1.40)

onde D é F sao os parametros de anisotropia magnética. Pode acontecer, que a simetria
do cristal favorega & situacao no qual F' = 0, e a equagao (1.40) seja reduzida ao caso
de anisotropia uniaxial, de forma que teremos somente um parametro de anisotropia
magnética, D # 0. Entao, a situagdo da que estamos falando se apresenta muito em
uma ampla variedades de materiais cristalinos. Ali, estao incluidos compostos do tipo:
perovskita, rutila, etc. Além do anterior, o parametro F' em forma muito geral, é
uma medida da magnitude da anisotropia no plano zy. Em materiais com simetria
cristalina cubica teremos D = F # 0. Entao, reduzindo a anisotropia de um fon a
seu caso mais simples, isto ¢, uniaxial e considerando além dela somente a interacao

Zeeman o Hamiltoniano toma a forma:

H=-3" (MHOS§Z> + D(sz))Q) (1.41)
i

A diagonalizagao do Hamiltoniano (1.41) é imediata, devido que a tinica dependéncia
que existe é na componente z total no spin do sitio ¢, onde seus valores estao compre-
endidos no intervalo |m| < S. Assim, os autovalores do Hamiltoniano sdo da forma
E,. = —(uHoym + Dm?). Obviamente, como os F,, dependem explicitamente de m,
havera um total de 25 + 1 valores de energia possiveis igualmente espagados. Além
disso, pode-se observar, que ha 2S5 excitacoes, cada uma com frequéncia diferente, tal

que as transi¢oes permitidas obedecem a regra de selecio Am = +1 [11].
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Figura 1.2: Distribuicao no espago dos momentos magnéticos de um cristal ferro-
magnético.

1.3 Ondas de spin em ferromagnetos: tratamento
quantico

A seguir, apresentaremos o tratamento da propagacao de ondas de spin num sistema
ferromagnético sob o ponto de vista quantico. Assim, para o desenvolvimento da teoria
concentraremos toda nossa atengao nas interacoes mais relevantes que foram discutidas
na secao 1.2. Mas antes de detalhar o assunto e progredir no mesmo, comecaremos
fazendo uma descrigao breve do ferromagnetismo como fendmeno que estd muito bem
estabelecido, isto é mais para ter uma sequéncia logica na cadeia de fatos que vamos

descrever posteriormente.

Consideremos um solido cristalino, onde cada ion que faz parte do cristal é carac-
terizado por ter um momento magnético permanente nao nulo, como é mostrado na
figura 1.2. Entao, o ferromagnetismo, é um fenéomeno fisico que é produzido pela or-

denagao de todos os momentos magnéticos desses fons e orientados de tal forma que
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eles apontam na mesma direcao ao interior do cristal. Além disso, cada um dos mo-
mentos magnéticos envolvidos tém a mesma magnitude. Os materiais que apresentam
ferromagnetismo sao chamados ferromagnéticos. Porem, a interacao ferromagnética, é
a interacao magnética que faz com que os momentos estejam dispostos a se alinhar ao

longo da mesma diregao e ¢é estendia por todo o solido.

Um fenomeno que é apresentado por todos os materiais ferromagnéticos reais, é que
no interior da amostra, existem regioes onde hd um momento momento magnético
total diferente ao momento magnético global do material. Acostuma-se de chamar
essas regioes particulares nos ferromagnetos como dominios magnéticos. Também, as
superficies de separacao dos dominios sao conhecidas como paredes magnéticas. Acon-
tece entao, que se um material ferromagnético é submetido ao efeito de um campo
magnético muito intenso, os dominios tendem-se a alinhar paralelamente ao campo apli-
cado, e quando o campo é desligado, parece como se tivesse acontecido um acréscimo
dos efeitos magnéticos do material, mas na verdade o que ocorreu foi um alinhamento
dos dominios magnéticos parciais numa direcao comum, este processo é chamado de

saturagao magnética, pois o valor da magnetizacao da amostra alcanca um valor limite.

Por outra parte, é natural esperar que os momentos magnéticos individuais de cada
ion na rede interatuem mutuamente. Assim, havera lugar a diversas interagoes que
ocorrem num nivel microscopico, e porem, para entender o que acontece no interior do
sistema, nés formularemos um modelo relativamente elementar que forneca explicacao
de algumas das propriedades dos ferromagnetos simples. Para isso, vamos supor que
o campo magnético externo no qual é colocada nossa amostra, tém magnitude Hj.
Para simplificar um pouco mais a situacao, o campo ficara orientado ao longo do eixo
z. Entao, de todas as possiveis interacoes que possam acontecer, levaremos em contas

somente trés: Zeeman, Exchange e Dipolar.

Em relacao ao anterior, o Hamiltoniano que empregaremos com essas contribuicoes,

fara possivel determinar a interacao entre os modos magnéticos de excitacao coletiva.
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Explicitamente estaremos achando os Hamiltonianos de interacao de segunda, terceira e
quarta ordem de aproximagao. Portanto, se H é o Hamiltoniano para nossos propositos
ele terd a forma: ‘H = Hz.+H . +Hpip onde os termos que fazem parte desta expressao

resultam 6bvios e vem dados pelas seguintes expressoes:
HZ@ =— M Z H . Sz

)

5

1 S-S, S 1) (S - T
HDip:§MQZ/ T?)‘J_?)( rij) (S; - Tij)
ij ij

No conjunto de expressoes (1.42), os vetores S; e S; representam os spins associados
com os sitios de rede ¢ e j respectivamente, e a separacao relativa entre esses spins
¢ denotada como 7;;. Também, para simplificar tomamos o fator y = gup onde g
é o fator de Landé e up denota o momento magnético fundamental ou magneton de
Bohr. Além disso, para nao usar muita simbologia estranha nas equacoes, as pri-
mas das somas estarao indicando de agora em diante que os indices i e j sao diferentes

excluindo a possibilidade de ter uma singularidade que nao descreve nenhum fato fisico.

Uma peculiaridade que aparece no conjunto de expressoes (1.42), é o fato de nao ter na
frente o fator (1p/47) que estd em algumas das equagoes da segao 1.2. A explicagao de
isto é simples: embora tinhamos usado inicialmente o sistema de unidades MKS para
expressar nossas equagoes, por ragoes de simplicidades passaremos a usar o sistema de
unidades CGS onde as equagoes passam a serem mais simples algebricamente. Por-
tanto, para ser capaz de estudar as propriedades termodinamicas e cinéticas dos cristais
ordenados magneticamente, ¢ desejavel ter na mao um método quantico que permita

descrever as interagoes entre as excitagoes magnéticas elementares que aparecam.

Voltando a nossa tarefa inicial de buscar os modos normais de um sistema de spins,
esquecamos momentaneamente a interacao dipolar de forma que o Hamiltoniano con-

siderado é reduzido a H' = Hz. + Hg.. De agora em diante, no tratamento das
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interacgoes, as somas em j serao estendia aos primeiros vizinhos e as somas em ¢ serao
estendida a todo o cristal. O estado base, é aquele onde todos os spins estao alinhados
paralelamente a um campo magnético aplicado D. C. Neste estado, as energias Zeeman

e de Exchange atingem seu valor minimo. Também, se «;; denota o angulo entre um

\AAA/

Figura 1.3: Representacao geométrica da configuracao dos spins de um material ferro-
magnético num campo magnético externo aplicado.

par de spins vizinhos, a energia de exchange serd proporcional a cos a;;. Além disso,
esta energia pode chegar a ter um valor enorme, assim para manter-la pequena é su-
ficiente que o angulo «;; seja pequeno. Entao um giro ao redor do eixo z do sistema
de spins, dard um valor mais pequeno da energia de exchange do que uma virada de
um spin individual. Se o giro nao é feito cuidadosamente, mais da metade dos spins
podem ficar antiparalelos ao campo magnético externo D. C. aplicado, produzindo uma

energia Zeeman muito grande [12].

A configuracao de spins mais estavel que existe, é apresentada na figura 1.3. Cada
spin é desviado o mesmo angulo S em relacao a diregao de equilibrio, o qual recebe o
nome de angulo precessao. Na visao classica, as extremidades dos spins descrevem uma
trajetdria circular(no caso mais geral é uma elipse). O angulo entre um par de spins
vizinhos adjacentes é «;;, se este angulo é pequeno, a energia de exchange ¢ pequena.
Também, se o angulo de precessao é pequeno, a energia Zeeman ¢é pequena. Portanto,

esta perturbacao do sistema de spins recebe o nome de onda de spins e ¢ um modo
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normal da distribuigao de spins [8, 9, 12].

O vetor de propagacao de uma onda de spin é representado por k, entao a distancia
mais curta entre dois spins paralelos ao longo do vetor de onda k é seu comprimento
de onda A. Cada onda de spin sera descrita por seu vetor de propagacao, com k =
(27/ /\)l%, sendo k o vetor unitario que indica a direcio de propagacio. Um ponto crucial
para descrever uma onda de spin, ao ir da descricao classica para a quantica, e que
precisamos, € de sua amplitude. Entao para quantizar amplitude de uma onda de spin,
suponhamos que m, é a componente z do momento magnético total do sistema. Além
disso, quando a temperatura é nula sua magnetizagao do sistema vale M (0). O méaximo
valor permitido para m, acontece quando todos os spins sao paralelos ao campo e cujo
valor é M(0)V, sendo V' o volume da amostra. Se os spins sao deslocados o angulo /3,
existe uma diminuicao em m, igual a u. Isto é similar a virar um spin completamente
até ficar antiparalelo ao campo. Neste casos, a componente z do momento magnético
total muda de acordo com m, = M(0)V — u. Uma onda quantizada desta forma é
chamada magnon. No caso que exista presente mais de um magnon, o valor de m, é
reduzido em p por cada magnon excitado. Assim, se o numero de magnons com vetor

de onda k ¢ igual a ng, teremos que m, esta dado por.
m, :M(O)V—uan (1.43)
k

A introdugao da equagao (1.43), é uma maneira razoavel e intuitiva de quantizar uma
onda de spin. Um fato importante nesta discussao e que nao devemos pular, é apontar
que a densidade de modos de ondas de spin é muito maior que a densidade de modos
magnetostaticos, isto tem como implicacao que a maioria das propriedades dos mate-

riais magnéticos podem-se explicar considerando os modos de onda de spin somente.

Nosso primeiro passo do tratamento formal, consiste em re-escrever cada contribuicao
do Hamiltoniano do sistema, em termos de novos operadores chamados desvios de spin

e os quais denotaremos como a' e a. Assim, o spin do sito 7 que é identificado por
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S, = Si(x)ex + Si(y)ey + Si(z)ez, serd primeiramente rescrito em termos de trés novos

operadores também de spin e definidos por meio das seguintes expressoes:
SH =5 +is¥, S =S5 —dla (1.44)

A motivagao para introduzir os novos operadores Si(i) e Si(z) que aparecem em (1.44), é
conseguir passar facilmente aos operadores de desvios azT e a;, fato que é suportado pela
discussao na mudanca da componente z do momento magnético total e dito através da
equagao (1.43). Neste caso, o efeito que tem o operador a;r ¢ diminuir a componente
m, em uma unidade quantica fundamental de momento magnético no sitio i e a; faz

todo o oposto [8, 9, 12, 13].

Embora nao seja dito até aqui, as relacoes de comutacao para as componentes dos spins
Sa0 as usuais [Si, Sj} = ihe;Sk. Entao, amparados nestas regras de comutacao, da
para inferir que as relacoes de comutacao que deverao ser satisfeitas pelos operadores
de desvios de spins estao contidas no seguinte conjunto de expressoes:

[ai,a;] = 0ij, [ai;aj} =0 [aT aq =0 (1.45)

) g

O ntumero de ocupacgao dos desvios de spins que representaremos por n; e que € o valor
préprio do operador ajai, ¢ definido com ajuda da equacao (1.43) como n; = S — 5.
Assim, vemos que n; poe de manifesto a diminuicao na componente z do spin, a partir
de seu maximo valor S. Agora, os estados préprios do operador nimero de desvios de

T T

spins vamos denota-los como |nl> Em adigao, observamos que os operadores a,a;, a;

e a; satisfazem as seguintes equacgoes:

azai’n» :ni|ni>, alT n1> :\/ni+1‘ni+1>, ai‘ni> = \/n_i‘ni—1> (1.46)
onde o estado préprio do operador numero, é uma abreviacao de |ny,ng, -+, n;, - - - >

Em relacao ao anterior, o fato de S; ter uma magnitude constante, faz direta a mudanga

o alE R +
das variaveis Si( ) e Si(z) para as varidveis a/ e a;. Os operadores de escada Si( ) que
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Figura 1.4: Representacao pictérica entre o numero de desviagao de spin n; e a com-
ponente z do spin.

sao usados como operadores independentes tém equacoes:

SE18) = V/S(S+1) — Si(Si £1)[Si. £1) (1.47)

Aproveitando as relagoes anteriores e o valor S;, em termos de n;, chegamos as seguintes

equagoes de Si(i) .

o 1/2
S ny) = V25 (1 e 1) Vil — 1)

SZ(_)‘nz> = \/ﬁ\/ n; + 1 (1 — ;—;)1/2 ‘nz + 1>

(1.48)

Fazendo uma comparagao direta entre o conjunto de equacgoes (1.46) e (1.48), chegamos

as expressoes que relacionam os S}i) com os operadores de desvios de spins, isto é:
ST = V25 f(ala)a, 55 = v28dl flala,), S® = 5 — alg (1.49)
onde a funcao de operadores f que aparece nas equacoes anteriores, estd definida de
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acordo com a seguinte relacao:

i 1/2
flala;) = (1 - %) (1.50)

Sem precisar de uma analise exaustiva, resulta obvio que seria impossivel trabalhar
nas solugoes de nossos problemas magnéticos ao substituir as equagoes (1.49) na ex-
pressao geral do Hamiltoniano, pois o fator f (a;rai) impossibilitaria que o fizermos.
Por conseguinte, uma solucao ao inconveniente consiste em fazer uma expansao em
serie de Taylor da funcao do operador f. Mas para isto, nés temos que garantir uma
convergéncia muito rapida na serie, que acontece s6 no caso em que o operador aj a;/2s
tenha um valor promédio bastante pequeno. A afirmacgao anterior é valida somente
no limite de baixas temperaturas onde a magnetizacao é desviada muito pouco do va-
lor que tem no zero absoluto. Efetivamente, pode ser visto da equagao (1.43), que a

desviacao sofrida pela magnetizacao da temperatura T = 0 é:

M(0) ~ M(T) _ {afas)
M (0) S

(1.51)

Em altas temperaturas nossa aproximacao é pobre conduzindo a um maior acoplamento
entre os estados do Hamiltoniano. O método que acabamos de descrever foi proposto
inicialmente por T. Holstein e H. Primakoff para estudar as variagoes da magnetizacao

nos dominios intrinsecos de um ferromagneto num campo magnético externo [14].

Com o objetivo de diagonalizar o Hamiltoniano, na expansao em serie de f, tomaremos
uma aproximacgao até primeira ordem em a;raz-, de forma que os operadores de spins
como funcao dos operadores de desvios de spins sao transformados de acordo com:

1
aTaiai

2v25 (1.52)

1 /oG
S(_) = \/2SCLT — —CLTCLTGHL', S(+) - 2SCL1 -
i VO '

5% =8 —dla;

)

Com a nova forma dos operadores de spins, calcularemos cada uma das contribuicoes

ao Hamiltoniano ferromagnético, de tal forma que fiquem em termos dos operadores
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de desvios de spins. Certamente, o caso da interacao Zeeman que é a mais simples de

todas, ficara dada por:

Mze = —pHoNS + pHy Y ala; (1.53)

)

O primeiro termo na equacao (1.53) que é independente dos operadores de desvios
de spins, é a contribuicao Zeeman da ordem zero. Do mesmo modo, é natural espe-
rar também que existam contribuicoes da ordem zero por parte dos Hamiltonianos de
exchange e dipolar. Em consequéncia, a adicao deles, formarao a energia do ponto
zero e nao farao parte de nossas computacoes, inferéncias e analises, dado que serd
uma constante aditiva que marca o zero na energia. Seguidamente, o segundo termo
também na equacao (1.53), é uma contribuigdo de segunda ordem que ajuda a en-
tender as oscilagoes harmonicas no espectro energético das ondas de spins no cristal
ferromagnético. Também para os casos das contribuicoes de exchange e dipolar, havera
termos de segunda ordem nos operadores de desvios de spins. Por tanto, todas essas
contribuigoes de segunda ordem serao os constituintes primarios da parte harmonica
e representa a parte do espectro que nao apresenta interagao de acoplamento com os
diversos modos possiveis. No tratamento das interacoes de exchange e dipolar existe
um elemento adicional que é a aparicao das somas duplas, produto de interagoes mu-
tuas entre os spins em sitios diferentes. Entao, vamos fazer algumas suposicoes que
ajudam a simplificar o problema. Assim, a soma que percorre no indice j sera tomada
a primeiros vizinhos e a soma que percorre no i sera estendida por todo o cristal. Por
isso, a constante de acoplamento de exchange J;; serd simplesmente substituida por J.
Neste caso, as primeiras contribuicoes nao nulas de Hpg, que sao a ordem: zero, dois e

quatro ficam dadas pelas seguintes expressoes.

HY = — 2JNS?

/
HY = JS E (aiai+atw—aja-—atai>
Ex - 5 7 (1.54)

J /
H(;; Y Z <a;r'a;f'ajai + aza;[aiai + a;ra;ajaj + a;rajaiaj - 4aga;r-aiaj>

ij
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Ao usar as equagoes (1.52) no Hamiltoniano de exchange aparece uma contribuicao de
ordem seis que nao anotamos simplesmente porque nao estaremos usando. Da mesma
forma a como foi feito antes, escreveremos a contribuicao dipolar ao Hamiltoniano
até ordem quarta, mas antes precisamos definir algumas quantidades simplificadoras e
obviamente 1teis, mais exatamente serao funcoes da posicao que nao sao outra coisa

que os coeficientes da expansao. Essas fungoes tém a seguinte forma funcional.

(=) (-)
] (-) _ ZiTij o P
Fiy = 5 Gij - 5 Hz'j =3
"ij Tij Tij
Gy = @p)) HY = (H)) (1.55)

Voltando para o Hamiltoniano dipolar mesmo H p;,, 0s primeiros termos da expansao
Dy
que nao fazem contribui¢oes nulas ao espectro energético das ondas de spins e que sao

dados como fungoes dos operadores de spins ficam da seguinte maneira.

1 /
H([())z)p = — E/LZSQ Z FZ']'
]

S / _
Hggp = T,u Z [Fij (alaj + a}ai + QaIai + 2@}6@) — 3<Hi(j )aiaj + Hi(f)ajajﬂ
ij

3 ! 1 1
HS’QP = — ZLV ZS,uQ Z (GE;F)(aIa;ai + aza;aj + Zajaiai + Za;a;aj)ﬂL

v

_ 1 1
ij )(alaiaj + a}@j@i + Z@Iai“i + Za;“ﬂj»

1 ! 1 1
4
Hﬁ;,?p = — 5#2 § Fij (a}a}ajai + a}a}aiai + a;rajajai + ga;ra;ajaj + gaga;raiaj>

ij
3 / _
+ 1—6u2 Z <Hi(j )(a;ajajai + ala;a,a;) + Hi(f)(aj»a}a;f»aj + ajala}aﬁ)
ij

(1.56)

Em forma geral, todos os desenvolvimentos anteriores indicam que a estrutura da
expansao do Hamiltoniano que é usado para descrever as propriedades de um cristal
ferromagnético usando as interagoes citadas até aqui e amparadas na condigao (1.51), é
da forma H = HO + H® +H® ... Isto claramente, mostra que o termo de ordem

zero é a energia do ponto zero, o Hamiltoniano de ordem um nao faz contribuigao
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nenhuma a energia, o Hamiltoniano de ordem dois é contribui¢ao harmonica e para as
contribuicoes de ordem trés em diante, elas representam os termos que sao responsaveis
pelas relaxagoes das ondas de spins. Por isto, os termos de ordem superior a dois, sao
necessarios para explicar os fatos de porque que as ondas de spin nao podem sobreviver

eternamente num material.

1.3.1 Diagonalizacao da parte quadratica do Hamiltoniano fer-

romagnético

O método padrao para diagonalizar a parte quadratica do Hamiltoniano total, é jus-
tamente as transformadas de Fourier. A razao fisica de porque utilizar esse método
termina sendo simples. Assim, pode ser visto que a expressao explicita que usariamos
para defini a H® e que é a soma de todas as contribuicoes quadraticas, conters fatores

que relaciona operadores de desvios em posicoes diferentes. Por exemplo, ha termos
.i.

que sao do tipo a;a; e assim por diante. Entao, o que a transformada de Fourier faz
basicamente, é pegar o termo do sitio ¢ e levar-nos a operadores ax que relaciona a
todos os sitios na amostra cristalina. Isto indica, que os operadores ay, descrevem
efeitos coletivos das interagoes. Por ista razao de agora em diante sempre falaremos
que as ondas de spins nao sao outra coisa que excitacoes de natureza coletiva do sis-
tema de spins. A seguir, apresentamos as transformadas de Fourier e suas respetivas

transformadas inversas.

1 ik-r; T 1 —ik-r; T
AU S A (157
ag =—= ) e “Ma; ap=-—7=>» e""a;
AL D

Nas equagoes (1.57), N é o numero total de spins no sistema, k os vetores de onda e r; a
posicao do sitio ¢. Também, nao ¢ dificil mostrar usando as relagoes que temos (1.45),
que os novos operadores de excitagoes coletivas satisfazem as regras de comutagao

seguintes:

[ak, (IL/} = 5kk’, [ak, ak’} =0 [CLL, a};/} =0 (158)
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Para obter as relagoes de comutagao (1.58) temos usado a seguinte definigao da funcao

delta de Kronecker:

1 o 1, Sek=0
Ak) = NZek P = (1.59)
i 0, Sek#0

Agora ja temos os elementos necessarios para dar o passo de operadores de desvios
T

spins aos de excitagoes coletivas. Para isso, ¢ suficiente substituir os a; e a; nas contri-

buigoes de segunda ordem no Hamiltoniano para ter uma dependéncia dos operadores
de criagao e destruicao de magnons aL e ay, respectivamente. Especificamente, a contri-

buicao de segunda ordem depois da substituicao fica dada por uma expressao da forma:

HP = Z (AkaLak + Braga—p + BZCLLC‘T—k) (1.60)
k

onde os coeficientes da soma sao dados pelas equagoes seguintes:

1
Ap = pHo + 22J5(1 — ) + =hwysen’dy,
2 (1.61)
1 . '
B, = ZthsenQGk«e_’z‘z”c

onde 6 e ¢ sao as coordenadas polares esféricas do vetor de onda k. Também, o
fator ), que aparece ali, vem da interagao de exchange e estd dado por 2713 s etk
onde z é o numero de primeiros vizinhos. Além do mais nesse resultado final, foram
feitas mudancas uteis para simplificar as equagoes. Assim por exemplo o momento
magnético é definido como pu = gup = hy e a magnetizacao de saturagao ¢ definida
por Mg = (gupSN)/V, elas fazem possivel definir a: wy, = 4wyMs, dai teremos
que Sp*N/V = (hwy)/4m. Em efeito, o conjunto de relagoes definidas em (1.61),
representa o caso particular em que o fator desmagnetizante ao longo do eixo z tem

valor igual a unidade. Ista situagao, assume implicitamente o caso de amostras planas

como ¢ o caso que desenvolveremos o longo desta tesse.
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Aplicacao das transformacgoes unitarias de Bogoliubov na diagonalizacao do

Hamiltoniano H® ferromagnético

Resulta evidente da equagao (1.60), que o Hamiltoniano quadrético nao é diagonal
devido a presenca dos operadores de criacao e destruicao de particulas com momen-
tos opostos k e —k respectivamente. Para resolver esse problema, precisaremos fazer
algumas transformagoes adicionais que convertem ao Hamiltoniano quadratico numo
que seja a soma de osciladores harmonicos independentes, é dizer, que tenha a forma
Dk hwkazak. De acordo com isto, a mudanca na representacao dos operadores de
magnons ficard dada por certas transformagoes lineares unitarias que relacionam os
operadores de excitagoes coletivas antigos, com outros ay e ozL que também sao opera-

dores coletivos, tais relagoes tém as seguintes formas:

ar = UpQp + v,’;aik, aik = VRO + ukaik Transformacao Direta

ap = UpQp — v,’gaT_k, OéT_k = ukaT_k — vga  Transformacao Inversa

(1.62)

Uma condigao necessaria para garantir a unitariedade das transformacoes dadas nas
expressoes (1.62) é exigir que uj — |vg|? = 1. Ista relagao, ¢ fundamental no momento
de encontrar as frequéncias proprias dos modos harmonicos de oscilacao do sistema de
spins. Agora bem, aproveitando a harmonicidade que os novos operadores de magnons
apresentam, eles podem-se expressar no quadro de Heisenberg simplesmente como
az(t) = ag(0)e™™i", onde as wy sdo as frequéncias préprias de oscilagdo. Portanto,

cada um desses operadores satisfaz a equagao de movimento ifidg(t) = [ag(t), H?)].

A maneira de proceder para achar as relagoes de dispersao do sistema de spins é a
seguinte: Tomamos os novos operadores de magnons oz (t) e encontramos a equacao
de movimento explicita usando o Hamiltoniano quadréatico H®, o lado direito da ex-
pressao que aparece no procedimento dependera dos operadores antigos aj(t) e seu
transposto hermitiano respectivo. Feito isso, aplicamos as transformacoes dadas em
(1.62), de forma que ambos lados da equacao fique em termos de uma classe de opera-

dores somente, para formar assim um sistema de equacoes homogéneo 2 X 2 nos coe-
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Alguns valores dos parametros caracteristicos do YIG

v = 2.80 GHz/kOe a = 12.38x107% cm
z =18 9.=2.00
D =5.17x107% Oe-cm? S=5/2 (Para um fon de Fe)

Tabela 1.1: Valores dos parametros do YIG usados para calcular as frequéncias de
oscilacdo dos magnons ferromagnéticos, onde D = 2.JSa? para uma estrutura cubica
simples. Estes valores foram tirados da referencia [15].

ficientes das transformacgoes de Bogoliubov. Em consequéncia, as solucoes nao triviais
do problema de valores préprios, conduz a uma equacao polinomial de grau dois que
fornece as frequéncias. Logo apds das computacoes necessarias, chegamos a concluir
que as frequéncias préprias de oscilacdo vém dadas pela relacio wy = (A7 — 4|Bg|?)'/?,

mais explicitamente temos:

2zJS 2zJS
wg = \/(ng + 7 (1 — 7,;)) (7H0 + T(l - 7,5) + stenwg) (1.63)

De outra parte, os coeficientes das transformagoes uy e v ficam determinados pelas

seguintes expressoes adicionais.

A + wi A — Wk g,
_ _ [T Yk 1.64
Uk 2w Uk 2wy, © ( )

1.3.2 Graficos das relacoes de dispersao para o YIG

A granada de [trio-Ferro (YIG), cuja formula estequiométrica é Y3Fe5012, possui uma
estrutura cristalina cubica com grupo espacial Ia — 3d como é apresentado na figura
1.5 [16]. O valor da constante de rede para a célula ctibica unidade é a = 12.376 x 10~
cm e contém oito unidades da férmula com 160 dtomos dos quais somente os fons Fe3*
possuem um momento magnético nao nulo igual a 5upg, sendo pp o magneton de Bhor
cujo valor ¢ 9,27 x 1072 erg G™1. Dos 40 fons Fe?* numa célula unitéria, 16 estao

localizados em sitios octaédricos e 24 estao localizados em sitios tetraédricos. Cada {on
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Y o octahedral Fe
e O o tetrahedral Fe

Figura 1.5: Representacao geométrica da estrutura cristalina correspondente a uma
célula unitaria do YIG [16].

de Fe em posicoes octaédricas esta ligado a 6 fons Fe em posigoes tetraédrica e estes
a sua vez estao ligados a quatro Fe em posicoes octaédrica por meio de uma troca de
vértices com atomos de oxigénio formando assim uma rede do tipo octaedro-tetraedro.
Os momentos magnéticos de todos ions de Fe em posigoes octaédricas estao alinhados
paralelamente, o mesmo acontece para todos os ions em posicoes tetraédricas, mas
em direcao oposta a de ions Fe em posicoes octaédrica, formando um ordenamento
ferrimagnético. Historicamente, o YIG foi descoberto em 1956 por Bertaut e Forrat
[17]. Posteriormente, em 1967 J. E. Mee [18], conseguiu crescer o primeiro filme de
YIG monocristalino. A partir dali, os filmes deste material se converteram num ob-
jeto de intensos estudos no campo do magnetismo. As propriedades fundamentais e
magnéticas desses filmes tais como os campos internos que possuem simetria uniaxial,
os campos de anisotropia cristalina ctbica de primeira e segunda ordem, o valor do
fator giromagnético, as constantes de exchange, a relacao de dispersao de ondas de

spins, os parametros de perda magnética, as constantes de acoplamento de magne-
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toestricao entre outras, todas foram determinadas mediante técnicas de ressonancia
ferromagnéticas FMR, sendo esta uma das primeiras técnicas usadas para pesquisar
essas propriedades [19, 20]. Também, tem sido demostrado que duas caracteristicas
marcantes do YIG sao sua largura de linha muito estreita e tempos de relaxacao
de ondas de spins muito longos, isto significa que as perdas magnéticas no material
sao bastante pequenas, por ista razao ¢ um material muito atrativo para aplicacoes
tecnoldgicas, por exemplo para construir amplificadores de micro-ondas paramétricas
[21, 22], linhas de atraso varidvel [23], filtros de micro-ondas de tunelamentos [24],
memorias de borbulhas magnéticas [25] e também dispositivos magneto 6ticos [26]. Na
atualidade, a atencao que tem ganhado o YIG vai pelo campo da spintronics, posto que
o material apresenta caracteristicas tinicas nos fenomenos de transporte de ondas de

spins, exatamente em fendmenos tais como os efeitos Spin Hall e Spin Seebeck [27]-[41].

As consideracoes do calculo e ajuste das relacoes de dispersao desta secao serao apli-
cadas ao YIG. Estritamente falando, este nao é um material ferromagnético como tal,
ele é uma sustancia de caracter ferrimagnético. Apesar disso, o material tem um com-
portamento parecido ao apresentado por um material ferromagnético a temperatura
ambiente e abaixo desta, como também para campos magnéticos externos aplicados
relativamente baixos. Além disso, possui uma estrutura cristalina bastante complexa
e vamos supor que a estrutura cristalina formada por seu ions magnéticos pode ser
tomada em boa aproximagao como uma estrutura cubica simples e que se comporta

como um ferromagneto ordinario.

Por outra parte, o valor méaximo da magnitude do vetor de onda k sera alcancado no li-
mite superior da primeira zona de Brillouin e denotamos seu valor por kzp. Assim, para
uma estrutura cibica simples temos que v, = (cos(kza)+cos(kya)+cos(k.a))/3. Entao,
assumindo que os produtos k;a com ¢ igual a x,y, z sao aproximadamente isotrépicos,
¢ dizer, kya =~ kya = k.a = ka, o fator v, pode ser tomado em boa aproximacao
como 7y, = cos(ka). Em consequéncia, para efeitos préticos usaremos varidveis sem

dimensao. Por conseguinte, para o vetor de onda definimos a magnitude relativa como
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x = k/kzp, deforma que ficarmos limitado a regidgo 0 < z < 1.

A seguir, apresentamos as relagoes de dispersao wy dadas pela equacao (1.63) para
o caso do YIG. Vamos considerar duas situacoes, na primeira usamos os parametros
caracteristicos da estrutura do YIG junto com os valores do spin S e a constante de
exchange J reportados na literatura [15, 42], e com eles calculamos a quantidades
228J/2rmh. A segunda situacao consiste em ajustar o valor da quantidade 225.J/2wh,
usando como modelo de ajuste a equagao (1.63). Além do mais, o ajuste do modelo
tedrico é feito usando medidas experimentais de espectroscopia de néutrons, especifica-
mente tomamos as medidas da banda de magnons actsticos ao longo da dire¢ao [001]

da primeira zona de Brillouin, para uma temperatura de 295 K [43].

Relacoes de dispersao sem ajustar

0.020 . ‘ ‘ . 0.020 . : : :
a b
o (a) m (b)
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000 / - | ‘ |
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0

Figura 1.6: Relagao de dispersao para o YIG na primeira zona de Brillouin como fungao
do vetor de onda.(a) Para campo magnético aplicado Hy = 0.00 kOe, (b) Para campo
magnético aplicado Hy = 0.20 kOe.

Em relacao ao anterior, usando os valores dos parametros da tabela 1.1 encontramos
que 2zSJ/2rh =7.56 THz. Adicionalmente, como a magnetiza¢ao de saturacao para

o YIG é 4nM, = 1.780 kG, obtemos para wy; = 4nyM, = 3.13x10'° rad/s . Entao,
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esses valores mostram que a interacao dipolar levada em consideracao no Hamiltoni-
ano do cristal ferromagnético é consideravel somente quando k é pequeno. Portanto,
substituindo os valores de wy; e 2zSJ/h na equagao (1.63) e tomando o intervalo
0 <z <0.01, calculamos as relagoes de dispersao mostradas nos graficos da figura 1.6
para um valor fixo de campo aplicado, este caso corresponde a primeira situagao men-
cionada com anterioridade. O angulo 6 indica a orientagao de dispersao do magnon de
vetor de onda k em relagao ao eixo z e posto que o campo magnético aplicado fica ao
longo de z, as situagoes k L Hy e k || Hy da figura 1.6 correspondem aos valores 0 = 0

e O = m/2 respectivamente. Na figura 1.7 apresentamos dois conjuntos de gréficos

0.020- : ‘ : 0.030
0.025!
a
0015 ( )
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. =
: :
£ 0.010- £ 0.015
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o 3
3 0.010!
0.005
0.005]
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0.000 0.005 0.010 0.015 0.020 0000 0.005 0010 0.015 0020 0.025 0.030
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Figura 1.7: Relagao de dispersao para o YIG na primeira zona de Brillouin como fungao
do vetor de onda, ressaltando os efeitos da interacao dipolar e o campo magnético
aplicado Hy. Para os graficos (a), as relagoes de dispersao sao desenhadas na faixa
0 < x < 0.02 e os graficos (b) sao desenhados na faixa 0 < x < 0.03. Nos dois
conjuntos de curvas, cada uma de elas é desenhada para um valor fixo de campo
magnético aplicado Hy. Estes valores de Hy variam desde 0.00 até 1.50 kOe em passos
de 0.10 kOe. Para todas as relacoes de dispersao, o angulo de espalhamento é 6, = 0
de forma que k || Ho.

das relagoes de dispersao como uma funcao do vetor de onda. O objetivo principal
dessas curva é mostrar como a interacao dipolar diminui sua intensidade a medida que
a magnitude de k aumenta. Além disso adicionamos o efeito do campo externo na

relacao de dispersao.
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Relacoes de dispersao ajustadas

Agora consideremos a segunda situacao que haviamos comentado. Ao ajustar® os dados
experimentais de espectroscopia de néutrons [43], usando a equagao (1.63) como modelo
tedrico de ajuste, encontremos que o valor fornecido para a quantidade 2zS.J/2wh é
8.95 THz. Entdo, na figura 1.8 mostramos dois graficos. Em 1.8 (a) est@o os valores
tedricos dados pela equagao (1.63) tomando para 2zS.J/27h o valor sem corrigir, de
7.56 THz. Em 1.8 (b) usamos o valor corregido de 2zS5.J/27h. Devido a complexidade
das relagoes de dispersao verdadeiras do YIG, nés limitamos a faixa de vetores de onda
tomados para fazer o ajuste ao intervalo 0 < x < 0.5, isto corresponde precisamente a

metade da primeira zona de Brillouin.

5. o Dados experimentais. 5. — Dados tedricos ajustados.
- Dados tedricos sem ) . Dados experimentais.
ajustar.
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Figura 1.8: Relagao de dispersao para o YIG na primeira zona de Brillouin como
funcao do vetor de onda. Os graficos em (a) compara nosso modelo sem ajuste, é dizer,
equagao (1.63) com os dados experimentais [43]. Os graficos em (b) sdo o modelo
tedrico ajustado e os dados experimentais. As relacoes de dispersao foram obtidas sem
campo magnético aplicado.

3Nesta tese, em todos os modelos de ajuste empregamos as rotinas implementadas no kernel do
software MATHEMATICA para fazer as computagoes numéricas [44].
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Figura 1.9: Estrutura cristalina do material antiferromagnético FeF'.
1.4 Sistemas materiais antiferromagnéticos

Iniciamos esta secao fazendo algumas descri¢oes dos aspectos gerais do material flu-
oreto de ferro FeFy que sao relevantes. Por exemplo, uma caracteristica apresentada
por este composto quando ele é resfriado a temperaturas abaixo de 78.35 K é sua natu-
reza antiferromagnética, onde a temperatura indicada é a de Néel e denotada por Tl.
Além do mais, os estudos feitos com raios X indicam que possui a mesma estrutura
cristalina que a rutila, e portanto semelhante com a de outros materiais do grupo do
ferro como o MnFy, CoFy entre outros. Na figura 1.9, apresentamos a maneira como
estao distribuidos os fons magnéticos no cristal, se observa que a estrutura ¢ tetragonal
centrada no corpo e caracterizada porque em cada célula ha duas unidades da formula

estequiométrica FeF,, de forma que em total temos dois ions magnéticos por célula.

Por outro lado, existe uma enorme quantidade de informacao obtida a partir de es-
tudos tedricos e experimentais sobre o FeFy [69, 45, 46, 47, 48]. Assim, no caso ex-
perimental héd analises que envolvem: ressonéancia antiferromagnética (AFMR), res-
sonancia magnética nuclear (MNR), medidas de susceptibilidades e calores especificos.

A informacao obtida nesses experimentos, indicam que os fons magnéticos interagem
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principalmente por meio de interagoes de exchange isotrépicas, tipo Heisenberg. Adi-
cionalmente, um fato estabelecido claramente nessas pesquisas é que as intensidades
das interacoes de exchange entre os ions magnéticos vizinhos da mesma célula unidade
muda de acordo com o plano geométrico cristalino onde estao localizados os ions na
célula tetragonal. Especificamente, ha trés tipos de interagdes que sao chamadas de

primeiros, segundos e terceiros vizinhos da célula.

Em relacao ao anterior, é importante apontar que os momentos magnéticos dos atomos
de Fe, estao alinhados paralelamente ao longo do eixo de simetria cristalina c. Assim,
para os momentos magnéticos dos ions que ficam nos vértices do tetragono, a orientacao
deles é tomada na direcao positiva ao longo de ¢. Além do mais, anotamos que o
momento magnético do ion localizado no corpo da célula unidade, aponta em direcao
oposta, portanto sera negativa. O primeiro grupo de momentos magnéticos, constituem
a sub-rede que chamaremos do tipo A e o segundo conjunto constituem a sub-rede que
chamaremos de tipo B. Também numa célula unidade, o ion localizado no corpo esta
rodeado por um octoedro distorcido de ions de flior que ajudam a modificar a estrutura
de niveis de energia pela contribuigao de campo cristalinos que eles criam [49], como é

mostrado na figura 1.10.

E importante anotar que a estrutura cristalina do FeFy pertence ao grupo espacial
Dyy,. Também, a configuragao eletronica do ferro Fe é igual a [Ar]3d%4s?, de forma que
sua camada do tipo 3d estd incompleta. Assim o atomo é caraterizado por um estado
base tipo °D e quando esse fon é colocado no campo cristalino octaédrico produzido
pelos anions F~, o estado base que é degenerado, é desdobrado num dubleto E, e num
tripleto Ty, como é mostrado na figural.10. A importancia destas consideracoes dos
niveis de energia é porque vamos considerar somente o Hamiltoniano de spins, pois
os Hamiltonianos do fon livre, de campo cristalino e acoplamento de spin-érbita sao

maiores que a interacao de exchange tipo Heisenberg.

61



fon Livre  + Campo Cubico +  Campo Cristalino + Acoplamento SO

Figura 1.10: Estrutura do desdobramento dos niveis de energia do fon Fe?* no material
antiferromagnético FeFy [49].

1.5 Ondas de spin em antiferromagnetos

A seguir veremos que os tratamentos desta secao sao uma extensao dos realizados na
secao passada. Assim, como foi feito para o ferromagnetismo nossa intencao principal é
introduzir a propagacgao de ondas de spins em sistemas antiferromagnéticos. Mas para
isso, comecaremos lembrando que o antiferromagnetismo é um fenémeno que é apre-
sentado quando temos a interacao de duas o mais sub-redes tais que a magnetizacao

global no sistema é completamente nula.

Os ordenamentos ferromagnéticos e antiferromagnéticos que vamos discutir, podem ser
afetados por diferentes razoes. Por exemplo, tanto na ordem magnética como em qual-
quer tipo de ordenamento a temperatura é um fator muito decisivo para preserva-lo.
A temperaturas suficientemente altas, a agitacao térmica é mais importante que as
interagoes de troca entre atomos vizinhos e o material é considerado como um sistema
desordenado, e pior ainda, quando as temperaturas sao extremamente altas até per-

der o ordenamento cristalino, o material muda tanto que poderia sofrer uma transigao
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de estado fisico. Em consequéncia, os momentos magnéticos estao orientados alea-
toriamente nao sendo possivel estabelecer entre eles algum tipo de ordem. Esta fase
magnética ¢é identificada como fase paramagnética, e esta caracterizada porque a mag-
netizacgao total é nula, devido ao desordem das orientacoes dos momentos magnéticos
do sistema. A medida que a temperatura diminui, as interacoes entre os momentos
magnéticos se impoem levando a estruturas ordenadas. Assim, as mais simples que
podem ser formadas de acordo com a interagao dominante, sao as fases ferromagnética

e antiferromagnéticas.

Seguindo as ideias anteriores, outro fator que pode alterar a ordem magnética de um
material é a presenca de um campo magnético externo aplicado. Nesta situacao, os mo-
mentos magnéticos tendem a alinhar-se na diregao do campo externo. No caso de um
material na fase antiferromagnética, é apresentada uma estrutura de fases muito rica,
pois existe uma competicao do campo externo com a tendéncia prépria que possuem
os momentos magnéticos a se anti-alinhar. Consequentemente, quando o estado an-
tiferromagnético é quebrado pelo campo externo aplicado, geralmente aparecera uma
magnetizacao liquida que cresce com o campo aplicado. E importante notar, que a
magnetizacao é uma quantidade que experimentalmente é mensuravel, sendo uns dos
indicios observaveis mais diretos do que o ordenamento microscépico dos spins num

sistema magnético esta sendo mudado.

Entre os possiveis sistemas antiferromagnéticos que possam surgir, nés faremos a es-
colha nesta descricao do caso mais simples, isto ¢, aquele onde temos duas sub-redes
uma que chamaremos sub-rede A e outra que serd chamada B, tal como ¢ ilustrado
na figura 1.11. Pode ser observado sem dificuldade, que a ideia é mostrar aos ions de
A tendo spins que apontem em direcao oposta aos ions de B. Além disso, precisamos
voltar para a equagdo (1.39) e nessa expressao tomaremos o termo de acoplamento
Jij negativo, devido a que essa condi¢ao é a que favorece o aparecimento da interacao

antiferromagnética, isto é, anti-alinhamento dos spins.
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Figura 1.11: Tustragao da distribuicdo dos ions magnéticos num material antiferro-
magnético de duas sub-redes.

Para tomar a abordagem quantica do problema, faremos a suposicao que a tempera-
tura existente no sistema estd abaixo da temperatura de Néel Ty. Assim, é possivel
usar uma representacao de bdésons onde usamos a teoria das ondas de spin. Como no
caso do ferromagnetismo, a representacao bosonica usada deve obrigatoriamente satis-
fazer as relacoes de comutacao para o spin, e neste caso a escolhida é obviamente a
de Holstein-Primakoff [14]. O passo seguinte, consiste em construir o Hamiltoniano do
sistema antiferromagnético de duas sub-redes de spins. Para isso, vamos ter que supor
que a interacao de acoplamento mais forte que existe entre as duas sub-redes de nosso
sistema ¢ a interacao de exchange. Também, nao estd demais dizer que a condigao
de ordenamento antiparalelo dos spins é satisfeita s6 na auséncia de campo magnético

aplicado, um argumento que a primeira vista é obvio devido a geometria do sistema.

Por outro lado, além da interacao de exchange ja considerada, estaremos supondo que
hé presente em nosso sistema uma anisotropia de um ion que assumiremos uniaxial e
tenta alinhar os spins paralelamente ao eixo de simetria z na diregao positiva. Também,
colocaremos o sistema antiferromagnético num campo magnético aplicado que é pa-
ralelo aos spins, cuja magnitude é pequena comparada com o campo de spin-flop.
Entao, ao juntar todos os argumentos expostos até aqui, podemos garantir que um

bom Hamiltoniano para descrever as propriedades do sistema de spins considerado é
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H = Hze+Hps +Hani, onde os termos estao representando as contribuicoes: Zeeman,

exchange e anisotropia uniaxial respectivamente.

Seguindo o tratamento de S. M. Rezende [50], e lembrando que temos duas sub-redes,
vamos diferencid-las por meio dos indices A e B respectivamente. Assim, o indice
A é para a sub-rede cujos spins apontam na direcao z positiva, e o indice B para a
sub-rede de spins opostos, exatamente como estd ilustrado na figura 1.11. Ao levar em
conta a contribuicao Zemman na energia total das duas sub-redes, pensaremos por um
momento que os spins podem ser tratados como vetores classicos. Entao, a expressao
para o Hamiltoniano Zeeman H ., quando o campo magnético H é aplicado na direcao

z e cuja magnitude é Hy, fica dada pela seguinte equagcao:
Hze=—pHy ) St —pHy ) St (1.65)

A contribuicao de exchange que usamos no Hamiltoniano total, é descrita muito bem
por uma do tipo Heisenberg isotrépica que liga aos spins em sub-redes diferentes, isto

é semelhante a equagao (1.39), mas com J;; — —J;; e J;; > 0.

Hiw =23 J;8- 87 (1.66)

ij
O apédstrofo que aparece no simbolo do somatério da equagao (1.66), estd indicando
que aqueles termos onde 7 = j sao excluidos. Também, o indice ¢ percorre ao longo das
posicoes dos ions localizados na sub-rede A e o indice j é tomado sobre as localizagoes
dos ions da sub-rede B. Finalmente para terminar de construir o Hamiltoniano total do
sistema antiferromagnético de duas sub-redes, levamos em consideragao a contribuicao

da anisotropia uniaxial.
Hani = =D (S1)* =D (SE), (1.67)

Os operadores de spin da sub-rede A em termos dos operadores de criacao e des-
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truigdo na representagdo de Holstein-Primakoff (RHP), sdo semelhantes as do caso
ferromagnético. Isto é assim pela escolha da orientacao geométrica que temos feito

para essa sub-rede. Portanto, o operador a;r

sera responsavel pela criacao de um desvio
numa unidade quantica de momento magnético fundamental da componente z do spin,
diminuindo seu valor a partir do valor maximo que denotaremos como S. Adicional-

mente, a interpretacao para o operador a; é justamente a oposta de az.

No caso da
sub-rede B, representamos aos operadores de criacao e destruicao por bj e b; respecti-
vamente. Assim, de acordo com os convénios adotados para as orientagoes geométricas
e demais fatos que derivam das simetrias desses operadores, podemos escrever tais

OpGI‘&dOI’GS COIMoO:

to.\ 1/2 ta,\ /2
sS4 = s (1 - 25) @ ST = 28 (1 - 25) 9 = 5 alg
N 1/2 1/ 2
s = vasl (1-4%%) sl = vas(1- ) S = —5+blb,
(1.68)

Lembrando que a temperatura existente no sistema é menor que a temperatura de Néel,
podemos aproximar os fatores das raizes quadradas dos operadores de spin por uma
serie de Taylor até primeira ordem. Isto, é baseado num argumento similar ao empre-
gado em (1.51). Logo ap6s de fazer as respectivas aproximagoes, elas sao substituidas
nos operadores de spin de forma que com isso chegamos ao conjunto de expressoes

resumido na tabela (1.2). O passo seguinte, é usar as expressoes das aproximagoes

Sub-rede A Sub-rede B
+) = V2Sa; — 2ﬁa a;a; ng) =250 — 2\/ﬁSbijb
Sty = V28a] - s2=alaa, Sy = V28 — s blbib
2= S —ala 5 = —S +blb,

Tabela 1.2: Aproximacao a primeira ordem dos operadores de spin das sub-redes A e
B respectivamente.

feitas nos operadores de spins para escrever também em forma aproximada cada uma
das interagoes que temos considerado e descrever nosso modelo. Entao, as interacoes
Zeeman e de anisotropia uniaxial dadas explicitamente como funcao da componentes

z dos operadores de spins das duas sub-redes sdo expressadas em (1.65) e (1.67). Em
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consequéncia, a mudanca aos operadores de desvios é imediata, mas isso nao acontece
no caso de exchange. Entao, precisamos voltar um pouco atras para apontar que a

interagao de exchange em termos dos operadores de spins fica dada por:
/ 1 o1
Hee =2 Jy (S;ASjB + 55}3)5](3) + §S§A)S§;)) (1.69)
]

Ao momento de substituir os operadores de spins no Hamiltoniano total, aparecera uma
soma de contribuigoes todas da ordem par nos operadores de desvios. Assim, o Hamil-
toniano que achamos pode ser escrito como H = HO + H® + H® ... Os termos
que fazem parte das contribuicoes superior a dois serao as responsaveis pela relaxacao
no sistema. Mas por enquanto, estamos interessados na contribuicao quadratica que
representam as oscilagoes harmonicas. En todo caso, o termo que faz parte da energia
do ponto zero no antiferromagneto nessa conversao de operadores, depois de juntar as
contribuicées consideradas é: H® = —2NDS? — 22JNS?. Esta expressao é obtida
logo apos de supor que a soma em j vai sobre os primeiros vizinhos e ¢ esta estendida
pelo cristal. Neste caso, estamos supondo que o valor da integral de exchange nao
muda. As quantidades restantes sao: N é o nimero de fons magnéticos no cristal, S
o maximo valor absoluto da componente z dos spins e sem criar confusao, também

usamos z para representar o nimero de primeiros vizinhos.

Em relacao ao anterior, o Hamiltoniano quadratico que aparece em termos dos opera-
dores de desvios, é transformado em termos de operadores de mégnons. Isto é obtido
apos de usar novamente as transformadas de Fourier dos operadores de desvios de spins

das duas sub-redes. De acordo com isto, teremos simplesmente:

| e 1 .
ai=—=> " bi=—= € T (1.70)
\/N k \/N k

Nas expressoes anteriores os sinais das exponenciais sao arbitrarios, mas nos fizemos
essa escolha por razoes de conveniéncia. Assim, os resultados finais nao deverao de-

pender disso, um fato que é posto de manifesto pela simetria espacial cristalina. Adici-
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onalmente, as notagoes estabelecidas para a delta de Kronecker e o fator de estrutura
v sao mantidos. Assim, depois de fazer as simplificacoes algébricas correspondentes,

encontramos que o Hamiltoniano de segunda ordem fica:

k
Onde as quantidades que definem os coeficientes Ay, By e Cf no somatorio sao dados
pelas expressoes seguintes: Ay = pHy+2SzJ+ D(2S —1), Cp, = 2SzJ7,. Mas, entre

os coeficientes Ay e By, existe a relacao Ax — By = 2uH,.

1.5.1 Diagonalizacao da parte quadratica do Hamiltoniano an-

tiferromagnético de duas sub-redes com spins opostos

O ponto de inicio nesta secio é usar a expressao encontrada para o Hamiltoniano H® e
fazer as transformacoes semelhantes que forem feitas para o caso ferromagnético. Assim
podermos escrever esse Hamiltoniano em forma diagonal, o qual estara representando
ao conjunto de osciladores harmonicos nao interagentes que descrevem os magnons
antiferromagnéticos nao amortecidos. Portanto, usaremos dos novos conjunto de ope-
radores de magnons que sao os responsaveis de fornecer as propriedades das excitagoes
coletivas ao desligar os modos de oscilagao no sistema. Esses operadores sao deno-
tados como ay e [, junto com seus transpostos hermitianos respetivamente. Como
no caso do ferromagneto, os operadores de magnons antigos sao relacionados por meio
das transformagoes Bogoliubov com os novos. Explicitamente, as relacoes matematicas

para estas transformacoes e seus inversas sao:

Transfomagoes Diretas ~ Transfomacgoes Inversas
A = Uk — Ukﬁ,i ap = Upag + UkbL (1.72)

b = —vroy + Ukﬂ;g Br = urbr + vkaL

Para chegar até as equagoes (1.72), foi exigido que os operadores g e [ satisfacam

as relagoes de comutacao para bosons, isto é: [a, ozL,] = [k, ﬁ,t/] = Ok © as relacoes
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de comutacao entre uma classe de operadores do mesmo tipo, é dizer, criagao-criacao
e destruigao-destruicao, ou seja: [ag, Ok = [OzL, ﬁ};] = ... =0 e todas as combinacoes
possiveis. Outro ponto importante do conjunto de relagoes que acabamos de ressaltar,
é ter que u2 — |vg|? = 1. Pelo fato de H'? representar a parte harménica do problema,
é natural supor que a nova forma que terao os operadores que diagonalizam este Ha-
miltoniano, eles sejam proporcional a exp(—iwt). Por ista razao, podemos escrever sem

problema que:

ap(t) = ar(0)e ™kt Br(t) = [i(0)e ™kt (1.73)

A forma usada para encontrar a relacao de dispersao é muito parecida ao caso do ferro-
magneto. Em primeiro lugar, tomamos os novos operadores de magnons e obtemos suas
equagoes de movimentos, novamente na representacao de Heisenberg. Dali, é construido
um sistema de equacgoes algébricas homogéneas nos coeficientes das transformagoes de
Bogoliubov, que embora nao seja dito, é importante apontar que esses coeficientes sao
independentes do tempo. Assim, quando calculamos as derivadas nas equacoes de mo-
vimentos, elas serao tomadas somente nos operadores antigos e novos. Portanto as
solugoes nao triviais que surgem no sistema de equagoes conduzem a seguinte relagao

de dispersao.

() = o 12, + H 0= el (174

Na equagcao (1.74) tomamos a definigdo do campo critico como H,.;; = \/ (2Hg + Ha)H 4,
e os campos de exchange e anisotropia sao definidos a partir das expressoes YhHg =
22JS e yhH 4 = (25 — 1)D respectivamente. Fica claro que para um mesmo vetor de

onda k hé dois modos préprios de oscilagao, um para cada sub-rede. Se definimos a f

mediante a expressio fr = yv/H2,, + H2(1 — |%[?) e também fag = v(Hp + Ha), e

T

além disso levando em conta que o coeficiente uy, é definido positivo, depois de algumas

simplificacoes obtemos que os coeficientes de Bogoliubov ficam dados por:

N\ 1/2 N\ 1/2
w= (PEEIE) T g — (L te) (1.75)

Finalmente depois de tomar todas as simplificacoes anteriores em nosso tratamento,

69



encontramos que o Hamiltoniano #® para o sistema antiferromagnético de duas sub-
redes, pode ser transformado numa expressao que tem a forma de uma superposigao de
osciladores harmonicos independentes, isto é, H(?) = Zk(hwakozTa + hwsrB13), onde
Wak € wWak sao0 as frequéncias dos modos harmonicos de oscilacao caracteristicos das

duas sub-redes. Estos modos de frequéncias estao dado pelas expressoes:
Wi = JpT7Ho  wgp = [z —7Ho (1.76)

1.5.2 Relacoes de dispersao para o material FeF,

Vamos aplicar a equagao (1.74) como modelo de ajuste para determinar a expressao
que nos permitird calcular as frequéncias dos modos de oscilagao dos spins no material
antiferromagnético FeF,. Entao, lembremos que a estrutura cristalina deste material
¢ tetragonal e que seus parametros de redes sao iguais a a = 3.3090 x 1078 cm e
c = 4.6970 x 107 cm respectivamente. Neste caso, o fator de estrutura agora toma a
forma v, = cos(k,a/2) cos(kya/2) cos(k,c/2). Em forma andloga ao caso do ferromag-
neto, assumiremos que os produtos kga, kya e k.c, podem ser substituidos por novos
produtos que aproximam seus respectivos valores e que todos dependem de uma mesma
variavel somente. Assim, tomaremos como referencia a k.c e vamos supor que os pro-
dutos restantes, estdo relacionados com k,c por médio das relages (k.a/k.c) = py
e (kya/k,c) = py respectivamente. Adicionalmente, limitaremos o valor de k, até
um valor maximo k7"**, que pode ser alcangado no interior da primeira zona de Bril-
louin. Com isso, definimos (k,/kI"**) = t onde t toma valores no intervalo 0 <t < 1.
Também, assumiremos que o valor de k' pode ser expressado como k'™ = \g(m/c)

onde \g é um parametros ajustavel, usando esto a componente k, pode ser escrita como

k, = Xo(m/c)t.

Usando as relagoes entre os produtos kgya, kya com k.c, também ¢é possivel escrever
as componentes restantes de k como k, = \j(7/a)t e k, = \y(7/a)t respectivamente,
onde e \; e \y sao parametros ajustaveis e estao relacionados com g, p1 € Ay por médio

de A\i = Aop1 € Ay = Agp2. Substituindo as aproximagoes de kga, kya e k.c na expressao
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de 7y, encontramos:

A A A
Ve — V¢ = COS (%t) cos (%t) coS (%t) (1.77)

Se (1.77) é substituido em (1.74) e depois tomamos a raiz positiva, criamos um mo-
delo tedrico de ajuste que permite encontrar todos os parametros \; com ¢ = 0,1, 2
que aparecem na expressao (1.77) junto com duas quantidades importantes de inte-
resse: o campo de anisotropia H4 contido na expressao de H..; e o campo de exchange
Hpg. Especificamente, vamos usar os dados experimentais de espalhamento inelastico
de néutrons de B. D. Rainford et, al [51]. Estes autores mediram o espectro de energia
de excitacao magnon-fonon ao logo das diregoes <001> e <100> na primeira zona de
Brillouin para uma temperatura de 4.2 K e campo magnético externo aplicado nulo
Hy = 0. Aqui, nés tomamos as medidas da direcao <001>, iniciamos com os pontos do
ramo M do grafico (a) da figura 1.12. Os primeiros pontos vao do ponto A até o ponto
B ambos circulados com vermelhos, dai passamos ao ramo T comecando no ponto C'
e terminando no ponto D também circulados em vermelho, essas mediadas mostram
que existe uma forte ligacao entre magnons e fonons, entao o passo de um ramo para
o outro é justamente para ter em conta a maior contribuicao possivel dos magnons ao
espectro de excitagao. Resulta evidente que as medidas de Rainford et, al estao em
meV, entao nds usamos o fator de conversao 1 THz = 4.1360 meV para escrever as

frequéncias em THz.

Em relagao ao anterior uma vez que as medidas do espectro de excitagao de magnons-
fonons sejam convertidas de meV para THz, substituimos a equacao (1.77) em (1.74)
para obter o modelo de ajuste dado pela equagao (1.78). Empregando o método de
optimizagao nao linear de Nelder-Mead [44], encontramos que o melhor ajuste fornece
para os parametros \; da equacdo (1.77) os valores \g = 1.7088 x 107°, \; = 1.0654,
Ay = 0.3155 respectivamente. Também, a partir do fitting encontramos os valores
YHeie = 1.5904 rad/s e yHrp = 1.8769 rad/s. Usando para o fator giromagnético

do FeFy o valor v = 1.97 x 10! rad s=! kOe™!, encontramos diretamente o valor
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Figura 1.12: (a) Medidas do espectro de excitagao de mégnon-fonon para o FeFs usando
espalhamento ineldstico de neéutrons. As medidas foram feitas num campo externo
nulo Hy = 0 para uma temperatura de 7' = 4.2 K [51]. (b) Comparacao dos dados
experimentais do gréfico (a) (pontos vermelhos) com o resultado obtido do fitting
empregando a equagao (1.78) como modelo tedrico de ajuste (linha sélida). O melhor
ajuste, fornece para os parametros )\; da equacao (1.77) os valores \g = 1.7088 x 107°,
A1 = 1.0654, Ay = 0.3155 respectivamente. A partir do fitting encontramos diretamente
o valor Hg = 598.6232 kOe para o campo de exchange. Usando o valor encontrado
ajustado de H..; junto com equacao H..;; = \/(ZHE + H4)H 4 obtemos o valor Hy =
186.0121 kOe para o campo de anisotropia.
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Hgr = 598.62 kOe para o campo de exchange. Além disso, usando o valor de Hg

que foi encontrado, e também o valor para yH..; fornecido pelo ajuste junto com

equagao H..; = \/(QHE + H4)H 4 obtemos o valor H4 = 186.01 kOe para o campo
de anisotropia. Os valores obtidos no ajuste para os campos de exchange e anisotropia
sao bastante préximos aos empregados por S. M. Rezende no estudo da relaxacao das

frequéncias de ressonancia antiferromagnética [50].

f(Hcritv Hpg; )‘) = \/,YQHCQT‘it + 72H%(1 - h/t(A>|2)7 com A = (/\07 A, >‘2) (178)

Por outra parte, na figura 1.12 sao mostrados dois graficos, no primeiro que corres-
ponde a 1.12 (a) estao contidas as medidas experimentais e o segundo grafico 1.12 (b),
mostra o resultado tedrico fornecido pela equacao (1.78), que logo é comparado com
as medidas de B. D. Rainford [51]. O grafico (b) foi construido usando os parametros
teoricos do melhor ajuste, nele se desenha a curva de frequéncia para campo magnético

1 como uma funcao da magnitude relativa da com-

aplicado nulo e medida em rad s~
ponente z do vetor de onda, isto é, em termos de t = (¢/Aom)k,. Este grafico mostra
que o modelo proposto para determinar os campos de exchange e anisotropia fornece
um resultado 6timo. Para estender nossos resultados, fazemos un conjunto adicional
de graficos também de frequéncias em funcao de t para valores diferentes de campo
magnético aplicado e apresentados na figura 1.13 (a), nesses graficos o valor de campo
magnético foi variado em passos de 100 kOe, entao para a curva preta foi atribuido o
valor de 100 kOe, para as curvas seguintes se acrescento o valor de Hy até chegar a

curva azul forte que tem atribuido um valor de 600 kOe, em todas as curvas o com-

portamento é semelhante, é dizer, ha um aumento da frequéncia com o vetor de onda.

Usando os mesmos parametros de ajuste, na figura 1.13 (b) também temos duas curvas
de frequéncias, mas esta vez em funcao do campo magnético aplicado H, para quando
k = 0, neste gréafico a frequéncia continua medindo-se em rad s=! e o campo magnético
aplicado é medido em kOe e seus valores estao compreendidos na faixa de 0 kOe

até 650 kOe. A curva superior vermelha é o valor de wy dada na equagao (1.74)
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quando é tomado o sinal positivo que representamos por w((]+). O grafico mostra que o

modo de oscilagao associado a wéﬂ cresce monotonamente com o campo aplicado Hy.
Além disso, quando tomamos o sinal negativo da equagao (1.74), o modo de oscilagao
)

associado agora ¢ denotado por w, ’. Para este caso, desenhamos o valor absoluto do

modo de oscilagao w(_), o qual decresce monotonamente até atingir o valor de H..;; que
é representado pela linha preta tracejada e cujo valor é 507 kOe. As curvas mostram
que os modos de oscilagao sao degenerados no campo magnético aplicado. Entao, o
modo superior da figura 1.13 (b) é o modo de alta frequéncia e o inferior é o modo de

baixa frequéncia.

1.6 Interacoes entre magnons

O primeiro célculo rigoroso de ondas de spins foi feito por F. J. Dyson[52], mas seus
calculos sao complexos, por essa razao, formulacoes alternativas sao empregadas, como
por exemplo o formalismo de Holstein-Primakoff-Bogoliubov que usamos nas se¢oes an-
teriores e resultam ser completamente equivalente ao tratamento de Dyson. Entao, em
forma geral sem importar a quantidade de interagoes que sejam consideradas, sempre
que usemos a formulacao de ondas de spins a expansao do Hamiltoniano em operado-
res de magnons pode ser escrita como H = Y. H™ onde H™ é o Hamiltoniano de
ordem n-ésimo na expansao de operadores de magnons. Portanto, a forma mais geral

dos termos da expansao tém as formas [8, 12, 13].

H©) = Constante

HO = " V(k)a + C.C
k

HO = 3" Viky, ko)aj, ap, Ak — ko) (1.79)
ki,k2

7—[(3) = Z V(kl, kQ, kﬁg)a;rchLLQCLkz,,A(kl + k? - k3) + c.C
ki,k2.ks3
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Figura 1.13: (a) Curvas de frequéncias em funcao de t = k,/k"*".
seis curvas cada uma para um valor fixo de campo magnético aplicado, para a curva
preta o valor de campo magnético aplicado é Hy = 100 kOe as curvas seguintes foram
feitas com incrementos de 100 kOe cada uma delas até alcancar a curva de cor magenta
onde Hy = 600 kOe. (b) Curvas de frequéncias como uma funcao do campo magnético
aplicado para k = 0, a linha vermelha corresponde a solugao com sinal positivo da
equagao 1.74 e denotamos ela por w(()+). A linha azul corresponde ao valor absoluto da

solu¢ao com sinal negativo da mesma equacao e é denotada por \wé_)|. A linha preta
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No conjunto de expressoes (1.79) temos que: A(k) representa a delta de Krocne-
ker, V(ky,--- ,k;, -+ ) s@o os coeficientes que fornecem as intensidades na ordem das
interacoes consideradas. Assim por exemplo, no tratamento do Hamiltoniano ferro-
magnético e antiferromagnético o termo H? foi transformado numa forma que expressa
a superposicao de um conjunto de operadores harmoénicos nao interagente. Em con-
sequéncia, a existéncia de termos de ordem superior a dois é uma manifestacao muito
clara da ligacao desses osciladores. Entao, as ligagoes dos osciladores harmonicos inde-
pendentes, sao tuteis para explicar algumas das propriedades que possuem os sistemas

magneticamente ordenados [8].

Em forma geral, a interacao entre os magnons conduz a uma troca de momento e energia
de todos os modos de oscilacao do sistema de spins e sao justamente essas trocas as que
governam as transicoes entre estados de magnons. Assim a nao linearidade no sistema,
apresentada pela existéncia dos termos de interagao, permite estabelecer com firmeza

os seguintes fatos:

e Renormalizagao:
Como um caso especifico consideremos a interacao isotrépica de exchange. O

termo nao linear de menor ordem neste caso, é um que tem da forma:

M) =3 Vik, ko, ks, ka)al, af, ax,an, Alky + ko — ks — ka) + C.C (1.80)

ki,k2
k3,kq

Os termos deste tipo afetam diretamente a frequéncia de oscilagao dos magnons.
Na aproximagao linear desenvolvida nas se¢oes anteriores, em nenhuma parte é in-
dicada a dependéncia da frequéncia com a temperatura. Portanto tratando esses
termos mediante uma aproximagao do tipo RPA (Random Phase Aproximation),
e considerando interacoes de primeiros vizinhos somente e logo minimizando a

expressao da energia livre respeito a populagao de magnons com vetor de onda
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k ¢é obtido que:

ar(T) =n(0) (1= ey > w0 (1.81)

Na equagao (1.81) é perceptivel que se aumentamos temperatura as frequéncias

das ondas de spins sdo diminuidas [8, 13].

Relaxacao:

Outro aspecto importante para levar em consideracao também devido a nao li-
nearidade, é o fato da diminuicao da amplitude das ondas de spins quando elas
se propagam pelo meio material, este é o denominado fenomeno da relaxagao
ou amortecimento. Como um caso particular, consideremos a interagao dipo-
lar, em contraste a interacao de exchange, que aparecem contribuicoes de ordem
par somente, nos termos superiores, a interacao dipolar inclui tanto pares como
impares na expansao de operadores de magnons. Assim, o termo nao linear de

ordem mais baixa que faz contribuicao ao espectro de energia dos magnons é:

HoL = 3 V(ki, ko ks)a), af ar, A(ky + ks — ks) + C.C (1.82)

ki1,k2,ks3

Um fato importante que se desprende de HSQP, é a aparicao de dois processos
que acontecem de maneira simultanea, isto €, sao criados magnons e ao mesmo
tempo ¢é desenvolvido o processo inverso de aniquilacao. Entao, na criagao duas
particulas que tém momentos y energia bem definidas interatuam para formar
um magnon tal que a nova particula tém uma energia e momento que é igual
a soma dos interagentes. No processo inverso, um magnon com momento bem
definido decai em dois, tal que a energia e momento dos magnons criados quando
sao somadas deve ser igual ao magnon original, estes processos sao chamados de:
confluéncia para o primeiro caso e splitting para o segundo respectivamente. Na
figura (1.14), fazemos um representagao pictorica dos dois processos de espalha-
mento onde interagem trés magnons. Adicionalmente, uma maneira adequada de

calcular a relaxacao da frequéncia é por meio da teoria de perturbacoes depen-
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Figura 1.14: Representacao pictérica dos processos de confluéncia y splitting na in-
teragao de trés magnons.

dente do tempo. Assim por exemplo, se a populacdao de méagnons caracterizada
pelo vetor de onda k é perturbada de seu estado de equilibrio, ela sera relaxada
exponencialmente, até voltar novamente a seu estado inicial que assumimos é o

equilibrio. Esto, permite definir a frequéncia de relaxacao n de acordo com:

dnk

i —nNk(ng — ng), onde n, > 0 (1.83)

Na equagao (1.83), ng, corresponde a populagao de magnons no estado de equilibrio.

Para obter a equagao (1.83) empregamos as regras da mecéanica quantica:

dn
d_tk = Wnk—mk—i—l - Wnk—mk—l (184)

onde as W's sao as probabilidades de transicao por unidade de tempo. Aqui,
estamos aplicando somente a regra de ouro de Fermi, para de determinar a ve-
locidade a qual acontecem as transicoes entre estados de magnons sem importar
a ordem de contribuicdo no Hamiltoniano. Além de todo o anterior, existem

outros processos nao lineares, como por exemplo as excitagoes paramétricas e

bombeamento [53, 54, 55].
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CAPITULO 2

RENORMALIZACAO DA ENERGIA DE

MAGNONS EM FERROMAGNETOS

2.1 Funcoes de Green de Dois tempos e dependen-

tes da temperatura

Introducao

Dedicaremos este capitulo a renormalizacao da energia dos méagnons num ferromag-
neto, onde basicamente sao levadas em consideracao as interacoes Zeeman e de Ex-
change isotropica. Mas antes de fazer isso, queremos adicionar alguns comentérios

gerais acerca do método de calculo empregado.

A seguir, usaremos o método das fungoes de Green de dois tempos dependentes da
temperatura para determinar a renormalizacao da energia de magnons num ferromag-
neto do tipo Heisenberg isotrépico. Este método foi inicialmente desenvolvido por
Bogoliubov e Tyablikov [56, 57], para resolver alguns problemas relacionados com a
fisica estatistica e desde que ele foi desenvolvido muitas aplicagoes com sucesso ja fo-
ram feitas. O método ¢é especialmente 1til na auséncia de um parametro de ordem

pequeno de carater universal, onde nao é possivel usar os métodos da teoria de campos
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baseados em aproximacoes perturbativas. Em consequéncia, a técnica das funcoes de
Green de dois tempos tem sido aplicada por muitos autores numa ampla variedade
de problemas de natureza estatistica em sistemas ferromagnéticos, ferrimagnéticos e

antiferromagnéticos.

A aplicacao do método das fungoes de Green possibilita obter expansoes regularizadas
da energia, quer dizer, a renormalizacao. Formalmente, produz solucoes para os valores
esperados de certas quantidades desejadas como funcgoes da temperatura, mas essas
solucoes devem ser obtidas a partir de um conjunto infinito de equagoes diferenciais
de primeira ordem acopladas. Assim para desenvolver um problema que seja tratavel,
serd preciso introduzir maneiras apropriadas para separar as cadeias de funcgoes, o que

necessariamente envolve aproximacoes.

2.1.1 Definicoes das funcoes de Green de dois tempos

O conceito de funcao de Green é muito utilizado em teoria de campos para estudar
as propriedades dos campos quantizados. Quando as fungoes de Green sao combina-
das com a teoria da representacao espectral, os resultados obtidos sao mais faceis de
compreender do que os fornecidos pelas teorias diagramaticas. Em poucas palavras,
podemos resumir que as funcgoes de Green sao uma generalizagao do conceito de fungao
de correlacao da fisica estatistica. Existem basicamente trés classes de funcoes de
Green de dois tempos: causal G (¢, 1), atrasadas ou retardadas G (¢, ') e as fungoes

de Green avancadas G@(,#') definidas da seguinte maneira [57, 59].
GOt ') = ((A1): B(t))), = —i(TIA(): B(t)])

Gt 1) = ((A(t); B(t)))), = —ib(t — t')([A(t); B()]) (2.1)
G (t,t) = ((A(t); B(t)), = i0(t' = ){[A®): Bt)])

Nas equagoes anteriores, < e > indica valor médio estatistico no ensamble grao canonico
e ((A(t); B('))) sao as abreviagoes das fungoes de Green: causais, retrasadas e avancadas.

Adicionalmente, as 6 sao as fungoes de passo de Heaviside e pode ser observado que
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se seus argumentos sao nulos, é dizer, se t = t' as funcoes de Green nao existem.
Lembrando que o valor médio de um operador O qualquer é definido como:

Tr [(96_5%]

T [ 7] (22)

(0) = Tt(pc0) =

onde Tr indica a operacao de traco, pe é o operador matriz densidade e 5! = KpT.
O Hamiltoniano total é tomado como H = Hy — ¢/ N, onde i/ é o potencial quimico
(nao deve ser confundido com o fator = gug), N é o operador nimero de particulas.
Além disso, na equagao (2.2), Hy estd indicando que suas solugbes sao conhecidas e
que tampouco dependem do tempo. Embora nao seja dito, na definicao da funcao de

Green causal o simbolo T representa o ordenamento temporal.

Para o cdlculo das funcées de Green, tomaremos os operadores A(t) e B(t) na repre-

—iHt/h o da mesma

sentacdo de Heisenberg, isto significa entdo que A(t) = e™*/"A(0)e
forma para o B(t). No equilibrio estatistico, o § pode se fixar de forma que as fungoes
de Green dependem do tempo sé por meio da diferenca t — ¢/, assim por exemplo a
funcdo de Green retardada passa a se converter em G (¢,#') = G0 (t — ') e da mesma
forma acontece com as outras. O que temos chamado de fungoes na verdade sao opera-
dores que representam direta ou indiretamente alguma grandeza fisica mensuravel do

sistema em estudo. O préximo passo é construir as equagoes que governam a dinamica

desses operadores.

2.1.2 Equacoes de movimento para as funcoes de Green

Até aqui temos definidas trés fungoes de Green que sao: causal, retardada e avancada
mas todo o que seja derivado para uma ¢ igualmente véalido para as outras. Por essa
razao, nos estaremos usando basicamente a fungao de Green de dois tempos retardada,
levando em mente que os resultados obtidos mais para frente da renormalizagao da

energia dos magnons sera independente do tipo de funcao de Green usada.

Se usamos a representacao de Heisenberg, nao é dificil ver que a equagao que controla
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a dinamica do operador de Green de dois tempos G (t — #') estd dada por:
L d / / / /
zh%g(’”)(zﬁ — ') =hé(t —t')([A(t), B{)]) + {{[[A®), H@®)]; B(t)])) (2.3)

As equagoes do tipo (2.3) s@o exatas e pode se perceber que o lado direito contem
outra fungao de Green de ordem superior, assim em termos gerais no final ficamos é
construindo uma cadeia infinita de equagoes que ficam acopladas. Nao entanto, do tipo
de problema que aparece, resulta obvio que a complexidade é enorme, essa dificuldade
é resolvida cortando a cadeia para chegar a um nimero finito de equagoes e entao poder

obter informagao fisica a partir das solugoes.

2.1.3 Representacao espectral das funcoes de Green retardada

e avancadas

Agora consideraremos a representacao espectral das fungoes de Green retardada e
avancadas G (t — t') e G (¢t — t') respectivamente. Denotaremos as transformadas
de Fourier de essas funcoes por G (E) e G (E) e para o caso especifico da funcao

retardada temos que:

400
Gt —t) = / dEGY) (E)e P/ (2.4)

o

A partir da equagao (2.4) é evidente que a inversao dessa integral vai-nos levar direta-

mente a transformada de Fourier inversa.

+00
G"(E) = % / dr G (1) T/ (2.5)

—0o0

Definimos as fungoes de correlagoes estatisticas Fap(t,t') e Fpa(t,t’) entre o par de

operadores A(t) e B(t') como:

Fap(t,t') = (A@®)B{'))  Fpa(t,t') = (B{)A(t)) (2.6)
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As representagoes integrais dessas fungdes estarao dadas pelas seguintes expressoes [57]:

+oo
Fap(t—1') = / dE J(E)e P e iE=t)/h
oo ‘ (2.7)
Fpalt —t) = / dE J(E)e Bt/

O par de equagoes (2.7) sao as representacoes espectrais das funcoes de correlagdes
que precisamos para determinar as representacoes espectrais das fungoes de Green.

Também a fungao J(F) é a intensidade espectral de Fpa e estd definida como:
1 _
JE) = 52 {enlBON) (el AOlon)e P8 Ay ) (28)

onde os |g0n>’s sao os auto-estados do Hamiltoniano, 4,,, = E,, — F, e Q é a funcao de
particao no ensamble grao canonico. Agora retomando a discussao previa acerca das
fungdes de Green, depois de substituir a defini¢ao das mesmas na equagao do tipo (2.5)
e fazer logo as respectivas integragoes e simplificacoes usando as funcoes de correlagoes
como intermediarias nos procedimentos, chegamos ao resultado seguinte.

1 [T s J(E

Gra(E) = — / dE (eﬁE - 1) _JE) (2.9)

2 J_ E—FE+ae

Sem entrar em detalhes acerca das propriedades de analiticidade das funcoes G (T’“)(E )

todas elas serao assumidas. Assim, uma propriedade adicional muito til é:
G(E +ie) — G(E —ie) = —i (e’¥ — 1) J(E) (2.10)

A relagao expressada na equagao (2.10) é valida para todas as fungoes de Green. Agora
é preciso desacoplar a cadeia de fungoes de Green para encontrar G(E) e depois obter
a intensidade espectral J(F). Para obter a representacao espectral da fungao de Green
causal usamos o mesmo procedimento, mas como nao pode ser continuada analitica-
mente no plano complexo, é pouco usada em aplicagoes [60]. A equagao (2.10) permite

encontrar J(FE) sem empregar a definicao exposta em (2.8), o que é muito vantajoso.
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Com isto, podemos obter a expressao que define a funcao de correlacao em termos das

fungoes de Green que usaremos para a renormalizacao da energia dos magnons.

+OO . . - .
Fpalt —t') =i / dE <g(E HZE _gl(E 25)) =)/ (2.11)

— 00

A carateristica mais importante da equagao (2.11) é que a fungao de correlagao ja nao

depende mais de J(F) e precisamente esse e o coracao da se¢ao seguinte.

2.2 Teoria das funcoes de Green na renormalizacao
da energia dos magnons num ferromagneto

Usaremos os argumentos expostos na se¢ao 2.1, para renormalizar a energia dos magnons
num ferromagneto de Heisenberg onde sao levadas em consideragao a contribuicao Ze-
eman e de exchange isotrépica no Hamiltoniano do sistema. Consideremos um sistema
ferromagnético submetido a agdo de um campo magnético de magnitude constante H,

aplicado ao longo do eixo z. Portanto o Hamiltoniano usado é:
i ij

Na equacao (2.12), J;; > 0 pelo carater ferromagnético do sistema. A soma dupla é de-
senvolvida a primeiros vizinhos para o indice j e estendida por todo o cristal no indice .
Vamos considerar apenas interagoes entre primeiros vizinhos, entao J;; = J. Também
vamos supor que o sistema esta numa temperatura menor do que a temperatura critica
T.. Assim, podemos empregar a teoria das ondas de spins desenvolvida no capitulo 1

na se¢ao 1.3 para escrever o Hamiltoniano (2.12) em termos de operadores de mégnons.
Por outro lado, supondo que todas as contribui¢coes no Hamiltoniano superiores a ordem

quarta na expansao de magnons sao depressiveis um argumento que € resulta razoavel

pela suposigao de que T < T, podemos em boa aproximacao expressar o Hamiltoniano
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COINO:

H=Ho+ Z C(2m)(kz)a2ak + Z CUm (k. p, q)aLaLaqaker,q (2.13)
k

kpq
Lembrando as definigdes que temos das quantidades y(k), os coeficientes da expansao

do Hamiltoniano de méagnons considerado, sao dados pelas expressoes:

CPm™) (k) = pnHy + 22J5(1 —~(k)) (2.14)

Cm(k,p, q) = %(v(k) +7(p) +7(q) +v(k+p—q) —4v(k — q))

Na equacio (2.13), a expressao para H estd definida por Hg = —puHoNS — 2JNS2.
Com as suposigoes e argumentos expressados anteriormente, avangaremos ainda mais se
usamos o formalismo da secao previa sobre as fungoes de Green. Para isso precisamos
esclarecer uma coisa: por simplicidade todo o tratamento que falta neste capitulo estara
baseado nas fungoes de Green retardadas, mas os argumentos usados serao igualmente
vélidos para o caso das fungoes de Green restantes. Portanto, usando (2.1) definimos

as duas fun¢des de Green retardadas G (t —t') e GU)(t — #') como:

Gt —t') = ((ar():ajp (1)), GOt —t') = ((af(t)aq(t)ar+p—q(t); afs()))
(2.15)
Por razbes de simplificacao definimos ao operador Trpq(t) = al(t)aq(t)arip—q(t) €

também tomamos o coeficiente de quarta ordem como C4™(k,p,q) — Appg. Assim

as equagoes de movimento que governam a dinamica das fungoes Green sao dadas por:

GOt — 1) <ot — 1) ax(t), aly ()]) + ({[aw(0), H(D)]: al (1))

m%@” (t — ') =ho(t — ') [Trpq(t), aly (#)]) + (( [Trpa(t), HE)]; al ()

Em relagao as equagbes (2.16) o passo a seguir consiste em calcular os comutadores
nas definicoes das funcoes de Green explorando as propriedades dos operadores de
bosons com o propésito de simplificar as expressoes que ali resultem. Outro fato que
¢ evidente e que foi comentado na secao anterior é a aparicao de fungoes de Green de

ordem superior o que complica a situacao, mas para frente encontraremos um jeito de
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resolver esse problema. Assim usando a expressao que temos para H na equacgao de

movimento para g<’”>, encontramos que:
d
. (r)y(p a1\ Y (2m .
=G (¢ = 1) = ho(t =)o + O +§ DGO (t —t') (2.17)

(4m)

onde o coeficiente da soma dupla tem sido definido como Diopq

== Apkq + Akpq. Po-
derfamos continuar o procedimento agora com a equacdo de movimento para G (¢ —¢')
mas isso levaria a uma cadeia sem fim. Em lugar de fazer assim optamos por uma apro-

ximacao para desacoplar as funcoes de Green G e G") dada nas referencias [61, 62].
G" ~ (5,,q + 5kq) i, G (2.18)

Substituindo (2.18) em (2.17) e simplificando a expressao que resulta, encontramos que

a equacao de movimento para G é reduzida até:
. d (r) / / (r) /
ih=6 (t—t)=hé(t — o + ex G (t — 1) (2.19)

Duas coisas importantes em relacao a equagao (2.19) sdo: em primeiro lugar temos
/l;:im) — Zp (D,gpp) + D,ii?)np e ao mesmo tempo por razoes de simplificacao na
notacao, definimos a €, = C,(fm) + A;jm). Agora, para calcular a funcao de Green,
usamos a definigao de sua transformada de Fourier dada pela equagao (2.5). Com isso,
a equagao diferencial (2.19) conduz a que a transformada inversa da func¢ao de Green

que estamos procurando é:

5kk:’ 1
G(F)=———— 2.20
()= S ar] (220)
Teremos o resultado verdadeiro fazendo so k = k', a renormalizacao é conseguida
determinando os valores médios da energia magnética, isto é:
Erag = <7—l> 7-[04—20(27" <akak +2Akpq akaTaqakﬂj q> (2.21)

kpq

Usaremos novamente as definigoes estabelecidas previamente. A avaliacao da densi-
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dade espectral J(E) dada em (2.10) e que é necessédria para determinar as fungoes
de correlacao definidas também nessa segao resulta imediata, por tanto empregando a

equacao (2.21) com k = k' encontramos que é dada pelo resultado seguinte.
J(E) = ———0(F — eg) (2.22)

Com o resultado conseguido na equacao (2.22), o célculo da primeira fun¢ao de cor-
relacao <a£(t’ Jax(t)) ficard pronto. Portanto ao fazer ¢ = ¢/, essa funcao vai fornecer a
populagao média de méagnons que estao num estado que é caracterizado pelo vetor de

onda k e dado por:

{af,(Hag(t)) = eﬁ;_l =" (2.23)

Em poucas palavras o que temos conseguido no resultado anterior sao os fatores de

Bose-Einstein onde a energia €, foi definida anteriormente. Agora procederemos a de-
. ~ ~ . , T .

terminar a fungao de correlagao restante, isto é, <akaLaqak+p,q>, para isso empregamos

as expressoes (2.10) e (2.11). Assim como no caso anterior, tomando t = ¢/, chegamos

a que o valor médio da funcao de correlacao sera dada por:
<a£,a;r,aqak+p_q> = (5pq + 5kq)ﬁpﬁk (2.24)

Entao usando (2.23) e (2.24) em (2.21) achamos que a energia magnética média fica

dada por:
Enag =Ho+ Y CE" e+ el iiniy, (2.25)
k kp

Para os coeficientes da energia magnética media dada por (2.25) temos o seguinte: o

(4m) _

coeficiente de quarta ordem ¢é definido como €,

(Akpp + Akpk), € também, toma-

eye 2 , . . ~
mos por facilidade C’,(c ™) . Além disso, precisamos das expressoes compactas dos
coeficientes como também da energia €, com o propodsito de realizar as computagoes

numéricas precisadas. En decorréncia, as simplificacoes feitas para os coeficientes in-
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(4m)

dicam que o €, é dado por:
m 2zJ
& = (57) 0 +2) — 1k~ p) - 1) (2:26)

Embora a expressao (2.25) seja a energia magnética total em nossa formulacdo, a
parte que contribui para a renormalizagio é justamente (E,,,q — Ho). Mas pelo visto,
continuamos tendo uma dificuldade e é que os niimeros de ocupacgao ng, ainda dependem
da energia e ao mesmo tempo essa energia depende dos niimeros de ocupacao. Devido
ao fato das simetrias que possui a interagao de exchange, sempre sera possivel em
forma geral sem importar a ordem na expansao de operadores de magnons que seja
considerada, que a energia total podera ser escrita na forma.

mag mag mag mag

Voltando para nossa principal dificuldade, podemos resumir a relagao de ligadura entre

as energias e o numero de ocupacao por meio das seguintes relacoes funcionais.

€ = Ek(ﬁk), ng = ﬁk(ek) (228)

Faremos uso do argumento que as contribuicoes de ordem muito superior para a energia
sao despreziveis, esto significa entao que o nimero de ocupagao pode ser escrito como
ng(€x) ~ ﬁk(eg) +|dex|), onde dep, é um pequeno deslocamento da energia total que faz
contribuicao para os numeros de ocupacao. Adicionalmente, embora deg seja pequeno
sua contribuicao nao é desprezivel pelo que temos que considera-lo. Também, para

determina-lo definimos a € = F,,,, — H por meio da expressao

2) 4
€= Z egc e + Z eégnknp (2.29)
k kp

A mudanca num pequeno deslocamento de € sera minimizada com relagao aos niimeros

de ocupagao ng, desta maneira ¢ possivel em boa aproximacao saber quanto ¢ o valor
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de deg, ou seja:

5
pe= e+ 3 (e + ) one (2.30)
k

0ng
Posto que os deslocamentos de e dny, sao pequenos mas nao desprezivel, podemos fazer
a escolha 0ng ~ 0ny e ao mesmo tempo fazer (§/6nq)de ~ 0, assim conseguimos
determinar 079 logo usando a equagao (2.30) e substituindo o valor conseguido para
dng podemos tomar como boa aproximagao que |deg| = <]e§f)]2 /2132, 65;2‘). Temos
entao que as expressoes para os numeros de ocupacao ficaram definidas da seguinte

maneira:

(2.31)

nk(ﬁk) = 6562) ’6562)’2
exp + —1
Kol 2K5TI 5,

Com o resultado anterior nés conseguimos desacoplar por completo as quantidades
de interesse. Portanto a renormalizacao da energia dos magnons em nosso ferromag-
neto é imediata. Assim, é evidente que as frequéncias renormalizadas dependentes da
temperatura estao determinadas pela relagao geral €, = hwgng, € precisamente este o
resultado final que procuramos. Alem do mais, resulta muito obvio que tais frequéncias

sdo obtidas a partir das equagoes (2.29) e (2.31).

2.3 Avaliacao numérica das frequéncias renormali-

zadas dos magnons em YIG

Finalizaremos esta secao com o céalculo das frequéncias renormalizadas dos magnons
em YIG. Primeiro comecaremos reescrevendo a energia para o vetor de onda k, da

seguinte maneira: €, = hwgnyg, onde obviamente as frequéncias wy sao definidas como:

1
Fuow = €2 + 52 ety (2.32)
P
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=(4)

~ . 4 . . . .
Na expressao anterior, temos que €p = N eng. O passo seguinte consiste em substituir

a soma por uma integral, isto é:

N g [ P46 o

Como os coeficientes v dependem no maximo da diferenca k — p, teremos total in-
dependéncia da coordenada azimutal ¢. Também a integral na coordenada radial do
espaco de momento ¢é estendida até o final da primeira zona de Brillouin s6, assim a

integral 3D é transformada em:

kzp 1
(22)3 /d3kf(k) = %/0 dkk? /_1 d(cos ) f(|k|,cosb) (2.34)

Por outro lado, lembrando que 22.JS = hyzD/a? definimos entao a frequéncia na zona
de Brillouin como wzp = vzD/ a? e de acordo com isto a energia 653) ficara definida

COINo.

& = h<7H0 +wzp(l — %)) (2.35)

Para o material YIG o valor de wyzp ¢é igual a 7.56 THz. Para reescrever a -y usare-
mos varidveis sim dimensao, isto é conseguido fazendo a mudanga © = k/kzp que poe
em evidencia que o limite superior da primeira zona de Brillouin é alcancado quando
x = 1. A magnitude do vetor de onda é obviamente k = |k| que no valor extremo da
primeira zona é igual a kzp = 7/a, onde a corresponde a constante de rede. Sabendo
que a estrutura cristalina do YIG ¢é cibica simples, os fatores (k) que serao usados
sao da forma (k) = (cos kya+ cos kya+cos k,a)/3. Supondo que o espago é isotrépico
podemos tomar em boa aproximacao que cos kya ~ cos kya ~ cos k,a = cos(ka). Por-
tanto temos que esses fatores podem ser simplificados sem perda de generalidade como
v(k) = cos(akzpx). Com todos os argumentos anteriores conseguimos re-expressar egf)

COINo.

ef) = h|yHy + 2wz psen? (%) ] (2.36)

(4)

kp Serd necessdrio primeiro definir

Para determinar a soma que contém ao termo €

algumas funcgoes adicionais. Para isso, iniciemos apreciando que a magnitude do vetor
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k — p que vem dada pela expressio |k — p| = kzp (22 — 2xycos + y2)1/2 pode ser
simplificada se, a raiz quadrada é definida como uma nova fungao W (z,y, z) adicional
que mede o comprimento de sua magnitude. Além disso, definimos a z como z = cos
com z € [—1, 1], também é obvio que 0 < z,y < 1 todo isto indica que |k—p| fica muito
bem definido na primeira zona. Assim chegamos até |k — p| = ZW(x,y,2). Usando
todos estes elementos, encontramos que a magnitude da contribuicao de quarta ordem

na energia magnética depois das simplificacoes respectivas é dada pela expressao:

Egﬁ = (27%}%) <C082 (%) + cos? (%) — cos? (%W(:c,y,z)) - 1) (2.37)

Agora transformaremos as somas integrais. Em primeiro lugar devemos lembrar nossas
mudancas variaveis para assim modificar os integrandos. Em segundo lugar, tomamos
2 = a® e assumimos que a primeira zona de Brillouin é esférica. Isto significa entao que
Ak /3 = (27 /a)?, de aqui é deduzido que (akzp)® = 3/2(27)? e com estes resultados

as integrais que sao da forma que aparecem na equagao (2.34) ficardo dadas por:
1 3 [ !
2
Ngfk — 5/0 dx/_ldzx flz, 2) (2.38)

Por outro lado, devido a que os nimeros de ocupacao dependem de eg) e da integral de

o)

kp> Precisaremos definir as tultimas fungoes para assim juntar todas as pegas e proceder

a avaliacdo numérica final. Assim para a integral de 65:2 obtemos:
1 (4 N (4 3FLWZB
P
Onde a fungao L(x) é definida por meio da seguinte integral.

L(z) = 1dy 1dzy2 cos? (22 + cos? (T2 — cos? EW(x,y,z) —1) (2.40)
0 -1 4 4 4

Se definimos A\ = (vHy)/(2wzp), a expressao para 653) pode ser redefinida introduzindo

una nova fungao K (x), de forma que ef) = 2hwzp K (z), onde a K(x) é dada por:
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Figura 2.1: Curvas de frequéncias renormalizadas (pretas) e ndo renormalizadas (ver-
melhas) para as ondas de spin no YIG quando o campo magnético aplicado tem valor
igual a 1.0 kOe, quando os valores atribuidos a temperatura sao 0.0 K, 60.0 K, 120.0
K e 180.0 K. Para calcular a curva vermelha usamos a equagao (2.35). Os valores dos
parametros envolvidos na equacao (2.35) que foram empregamos sao dados na tabela
1.1. A curva preta foi calculada empregando a equagao (5.78) e novamente foram
usados os mesmos valores da tabela 1.1 para os parametros em (5.78).
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K(z) = A+ sen® <I> (2.41)

Podemos usar os valores dos parametros do YIG dados na tabela 1.1 para definir o par
de constantes C, = 2hwzp/Kp e Cy = 2hwzpS/3Kp as quais tém os valores numéricos
C,=725.714 K e C, = 3435.17 K . Com isto, os nimeros de ocupacao ficam en forma
simplificada ao usar as diferentes funcoes que temos definido, é dizer K (z) e L(x), assim

sua forma funcional em termos de variaveis sem dimensao fica da seguinte maneira:

fin(er) = iz, T) = {exp (0@ +C, ;(28) - 1] B (2.42)

Ainda falta uma tltima expressao que é a contribuicao de quarta ordem na energia e
dada pela soma que estd contida na expressao (2.32). Assim com nossa mudanga de

variaveis encontramos que:

1 (1) 0 (4 _ 3hwyzp
Nzgggnp — 2n)? /d?’kaggnp = ( 3 )R(:c,T) (2.43)
P

Onde a fungao R(z,T') é definida por meio da seguinte expressao.

1 1 2 (mx 2 (my

Lo + oA

R(x,T):/ dy/ dzy? cos (4) cos” (7
0 -1

Depois de simplificar chegamos finalmente até a expressao que queremos:

(&) —9 {K(m) + %R(m,T)} (2.45)

wWzB

A seguir apresentamos dois conjuntos de graficos que mostram os resultados numéricos
de nossos calculos. Em cada grafico, mostramos duas curvas que indicam como ¢é a va-
riagao da frequéncia como uma funcao do vetor de onda reduzido (2k/kzp). Em ambos
conjuntos de graficos a frequéncia é medida em THz. O primeiro conjunto de graficos
estda dado na figura 2.1 e em cada um deles ha duas curvas: uma vermelha que corres-

ponde a frequéncia nao renormalizada e outra preta que representa a renormalizagao da
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Figura 2.2: Curvas de frequéncias renormalizadas (pretas) e nao renormalizadas (ver-
melhas) para as ondas de spin no YIG quando o campo magnético aplicado tem valor
igual a 1.0 kOe, quando os valores atribuidos a temperatura sao 240.0 K, 300.0 K,
350.0 K e 400.0 K. Para calcular a curva vermelha usamos a equagao (2.35). Os va-
lores dos parametros envolvidos na equagao (2.35) que foram empregamos sao dados
na tabela 1.1. A curva preta foi calculada empregando a equagao (5.78) e novamente
foram usados os mesmos valores da tabela 1.1 para os parametros em (5.78).
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frequéncia. Para todas as curvas se aplica um campo magnético externo de 1.0 kOe. O
propdsito geral de todos os graficos é mostrar a mudanca que sofre a frequéncia quando
a temperatura do sistema é incrementada. Vemos assim, que quando a temperatura
no sistema ¢é de 0.0 K nao existe diferencia entre as frequéncias renormalizadas e nao
renormalizadas, este comportamento é esperado pois os efeitos térmicos em sistemas
magnéticos sao desprezivel quando a temperatura é muito baixa em relacao a T' = T¢

ou em seu defeito sao completamente nulos em 7" = 0.

Adicional ao caso T = 0 na figura 2.1, também sao considerados os casos onde a
temperatura toma os valores de 60 K, 120 K e 180 K. Pode ser evidenciado que se a
temperatura aumenta, a frequéncia renormalizada diminui seu valor en relacao ao caso
T = 0, que concorda com a nao renormalizada. Esta diminui¢ao da frequéncia renorma-
lizada é uma evidencia que os efeitos térmicos se impoem aos efeitos magnéticos. Como
estamos interessados no estudo das propriedades térmicas a temperatura ambiente ou
proxima desta, consideramos o segundo conjunto de graficos apresentados na figura 2.2.
Novamente se considera a frequéncia em fungao do vetor de onda reduzido, mas agora
os valores de temperatura considerados sao maiores em relacao aos graficos do primeiro
conjunto. Agora consideramos para os valores de temperatura a 240 K, 300 K, 350 k
e 400 K. Como no caso da figura 2.1, fica evidenciado novamente que para tempera-
turas mais altas, as frequéncias renormalizadas diminuem mais rapido. Para fazer os

graficos da figura 2.2, o valor de campo magnético empregado continua sendo o mesmo.

Todos os graficos descritos nas figuras 2.1 e 2.2, sao desenhados considerando o vetor
de onda até a metade da primeira zona de Brillouin, pois os valores experimentais sao
reportados nesta parte da zona de Brillouin [63] e além disso temos que considerar
que as relacoes de dispersao verdadeiras para o YIG na primeira zona de Brillouin sao
mais complicadas do que a aproximacao tomada aqui. Como valor agregado, o pro-
posito final destas estimagoes consiste em empregara-as para estudar as propriedades
de transportes de correntes de spins em bicamadas hibridas entre um ferromagneto

isolante e um metal normal como ¢é feito na referencia [64].
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CAPiTULO 3

RENORMALIZACAO DA ENERGIA DE
MAGNONS NO ANTIFERROMAGNETO FeF,

Introducao

No capitulo 1 foram introduzidos os elementos bésicos da formulacao da teoria de on-
das de spins usando a representacao de Holstein-Primakoff-Bogoliubov, que foi
utilizada para determinar as contribuigoes harmonicas ao Hamiltoniano de um sistema
ferromagnético levando em consideracao trés tipos basicos de interagao: exchange,
Zeeman e dipolar. Também aplicamos esse formalismo de forma muito semelhante
para tratar o caso de um sistema antiferromagnético de duas sub-redes tomando as
interagoes: anisotropia uniaxial, exchange tipo Heisenberg isotropica e Zeeman como
as principais. No capitulo 2, foram consideradas as contribui¢oes de ordem superior no
Hamiltoniano ferromagnético, com termos até quarta ordem. Logo apos, foi renorma-
lizada a energia de méagnons do ferromagneto usando o método das fungoes de Green

de dois tempos.

Neste capitulo estaremos também dedicados a determinar a renormalizagao da energia
mas esta vez para um sistema antiferromagnético, especificamente vamos considerar

o composto FeFsy. Veremos mais para frente, que no sistema considerado ha uma de-
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pendéncia com a temperatura da constante de anisotropia que desempenhara um papel
muito importante nas propriedades da energia renormalizada. Além disso, para con-
seguir nosso proposito podemos dizer em forma geral que combinaremos trés tipos de
métodos que sao: a representacao de ondas de spins do capitulo 1, uma aproximacao do
tipo RPA! (Random Phase Aproximation) que vai permitir calcular de forma aproxi-
mada os valores médios das contribui¢oes de ordem superior na energia e para calcular
a dependéncia na temperatura da constante de anisotropia uma aproximacao basada
na teoria de campo médio. Aqui nao vamos ser tao formais como no capitulo 2, sim-
plesmente vamos aplicar a teoria RPA sem muitos formalismos [65, 66|, e que serd o

coracao do capitulo 3.

3.1 Calculo da constante de anisotropia uniaxial de
primeira ordem no FeF,

Lembremos inicialmente que energia de anisotropia de um antiferromagneto uniaxial

de duas subredes pode ser escrita como:
Eani = k1sen®p + Kasen’o + - - - (3.1)

onde Ky, kg, sa0o as constante de anisotropia de primeira ordem e segunda ordem,
respectivamente, ¢ é o angulo entre a direcao dos momentos magnéticos das sub-redes
e o eixo de simetria. Quando a direcao dos spins é paralela ao eixo de simetria as
seguintes condigoes tém que ser satisfeitas para que o eixo de simetria seja a diregao

facil da magnetizagao [67]:

1
K > 0; Ky > —§K1 (32)

IHistoricamente a aproximacio RPA apareceu pela primeira vez com um trabalho realizado por
D. Bohm e D. Pines no inicio dos anos cinquenta do seculo passado. Dai para frente, esses estudos
foram estendidos com a ideia de considerar a maior quantidade de efeitos possiveis devido a interagao
entre elétrons, isto para explicar as propriedades de sistemas tais como: materiais supercondutores,
materiais magnéticos, entre outros [68].
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O fon Fe tem uma configuracio de camada incompleta 3d® e o termo base D é des-
dobrado num dubleto e um tripleto cuja separacao é da ordem de 1x10* cm™!, como
na figura 1.10. No campo cristalino octaédrico a degenerescéncia orbital é removida,
entao as interagoes entre spins e o acoplamento spin-orbita conseguem levantar a de-
generescéncia de ordem quinta do spin no estado base orbital dos fons Fe?*. Em

consequencia, o desdobramento dos niveis mais baixos pode ser descrito por um Ha-

miltoniano de spin que atua nos spins verdadeiros (S = 2) e toma a forma [69]:
i_ 2 2 2

Os desdobramentos devidos ao componente ortorrombico sao considerados menores do
que aqueles resultantes do campo cibico. Podemos assim, assumir que o estado base
orbital estd embaixo do primeiro estado excitado, de forma que pode ser justificada
a aplicacao da teoria de perturbacoes para tratar o Hamiltoniano de spin. Entao,
para escrever a expressao completa do Hamiltoniano, vamos considerar a interacao de
exchange entre os trés primeiros vizinhos como ¢ ilustrado na figura 3.1, a interagao de
anisotropia uniaxial e também a interacao Zeeman. Entao, quando o antiferromagneto

¢ introduzido num campo magnético H o Hamiltoniano ficard dado pela expressao:

H:J12(1)5-~Sk+J2 2(2)5-.5. + Y 5050+ (37 s 85

/ k7kl j?jl

+ Z Sy, - Sir) +Z (DS% — E(S%, — S2) + upS; - gV - H)+ (3.4)

ke k!
> (DS, + E(Sk, — S;y) + usSe- g - H)
k
Pode ser visto que a expressao (3.4) é parecida com a de T. Moriya para o caso do NiFy
[70]. Nessa equagao, indicamos que o indice j representa um sitio num vértice e k um
sitio no corpo. Com relagdo as somas, os indices superiores que aparecem nelas: (1),
(2) e (3) indicam as interagoes entre pares de vizinhos do tipo vértice-vértice ao longo
do eixo ¢, como também no plano ab da célula tetragonal, e por 1ltimo a interacao entre

fons Fe?T localizados nos vértices com aqueles situados no centro do corpo. Além do
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Figura 3.1: Representagao grafica das magnitudes das intensidades nas interagoes de
exchange numa célula unidade do material antiferromagnético FeF.

mais, Ji, Jo e J3 sao as constantes de acoplamento de exchange para os diferentes tipos
de vizinhos na célula unidade, como é indicado pela figura 3.1. Outras quantidades que
aparecem em (3.4) sao g(l) e g(2), que representam os tensores de cations nos vértices
e centrado no corpo respetivamente. Resumindo, podemos ver que a equagao para
‘H considerada aqui, estaria formada exatamente pelas mesmas contribuicoes que no
capitulo 1. Por razoes de conveniéncia, resulta mais facil trabalhar com os tensores
g numa representacao diagonal. Portanto, suas componentes ficariam simplesmente

como [70]:

99(31) = ga(cQ) =g =2(1-AA) 9151) = 9752) =g2 =2(1 = AAy)

(3.5)
g =g =g, =2(1 - 2.
onde os coeficientes sao dados por:
A, =5 ollelon)enlLaloo) o (@ollylon)(@nlLylto)

A, =
En En _ EO
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No conjunto de equagoes (3.6), L é o momento angular dos cétions nos vértices e A
a constante de acoplamento da interagao de spin-érbita, |g00> e |gpn> sao os estado
base e excitados respectivamente. Em seguida, usaremos a teoria de campo médio
e concentraremos nosso tratamento numa célula unitdria somente [74]. Assim com
a aplicagao deste método, conseguiremos uma aproximacao razoavel e simplificar um
pouco o problema. Portanto, a parte do Hamiltoniano que corresponde a interacao
spin-spin sera denotada como H,, e com isto abreviar os passos seguintes®’. Como
pode ser visto, Hss é justamente igual aos primeiros trés termos da equagao (3.4), que

podemos escrever numa forma reorganizada como:

(1) (2) 3)
Hi=J1> S-S+ S (LY, Sp+JsY, Sp)+
Jik J J’ J’ (3.7)

Para aplicar a aproximagao de campo médio em (3.7), assumiremos de maneira muito
geral que todos os spins que fiquem nos planos ab de qualquer célula, terao o mesmo
valor médio. Esta situacao, vai corresponder aos spins da sub-rede tipo A, de forma
ane (5,)

magnéticos localizados no corpo da célula tetragonal é oposta a aqueles que ficam nos

Ffixo = <Sl>. Agora, levando em consideragao que a orientacao dos ions

planos ab, vai-nos permitir usar o mesmo argumento para fazer a mudanca <S k> —
? > k—fixo

<SQ>, este caso é para os spin que conformam a sub-rede tipo B. Como as orientacoes

para os dois tipos de spins sao opostas, encontramos que <Sg> = —<Sl>, de forma que

a aplicacdo da aproximacgao de campo médio ao Hamiltoniano dado em (3.7) conduz até.

Moo= JS;-(S) (3.8)

Na expressao (3.8) a constante de exchange J estd definida como J = z3J3+20Jo — J1 21,
onde z1, 25 € 23 sao os numeros de coordenacao numa célula para os vizinhos tipo 1, 2 e
3 respectivamente. Como todas as células no cristal sdo idénticas, a equagao (3.8) sera

restringida a uma célula. Nao devemos esquecer que esta aproximacao sera boa sempre

2Em realidade isto ndo é outra coisa que a interacdo de exchange tipo Hisenberg.
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que o campo aplicado seja menor que do campo critico de spin-flop e que a temperatura
do sistema antiferromagneto nao fique muito acima da temperatura de Néel Ty, como
é o caso que estamos tratando. Se agora observamos a figura 3.1, encontramos que os
nimeros de coordenacao para as interacoes de exchange na célula unitaria sao: z; = 8,
29 = 2 e z3 = 4. Com isto ja podemos formular nosso Hamiltoniano de interagao
das duas sub-redes, baseados na teoria de campo médio. Aqui, estaremos seguindo
basicamente as ideias desenvolvidas nas referéncias [70, 45] para calcular a constante
de anisotropia que depende da temperatura no antiferromagneto FeF, e posteriormente
usaremos para renormalizar a energia dos magnons no mesmo. Entao, concentraremos
toda nossa atencao numa célula cristalina unitaria e em lugar de tratar o Hamiltoniano

>_; H;, trataremos a H; que é dado por:
H;=JS;-(S1)+DS;. + E(S:, - 53,) +upS; - g» - H (3.9)

Aqui p = 1,2 de forma que se p = 1, entao S; corresponde ao sitio de um vértice e se
p = 2 corresponde ao sitio centrado no corpo. Agora nossa maior preocupacao fica em
diagonalizar o Hamiltoniano para determinar a constante de anisotropia que é obtida
mediante o calculo da funcao de particao. Um caso simples acontece quando nao ha
campo aplicado ou ele é paralelo ao eixo ¢, mas nao vamos considerar esse caso por ser
trivial. Vamos considerar a aplicagdo de um campo magnético que forma um angulo
© como o eixo e simetria z. Para esta descricao o eixo z coincidird obviamente com o
eixo cristalino c.

Por outro lado, um fato que devemos adicionar é a igualdade ggl) = gg), assim to-
maremos eles simplesmente como g. Além disso, nao faremos distin¢ao nenhuma nos
super-indices de g](-p ), de forma que tiraremos o p da equagao (3.9) porque essa ex-
pressao é valida para as duas sub-redes. Outra consideragao adicional que usamos por
simplificar mais ainda a situacao, ¢ S; - S; = Sj2 — S(S 4 1), o autovalor do operador
SJZ. Também consideramos a polarizacao do campo magnético aplicado como o e Hy

sua magnitude. Os estudos feitos mostraram que E ~ D /10 [69, 70, 45], com isto po-
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demos escrever em boa aproximacgao o Hamiltoniano para um sitio j na célula unitaria

do sistema como:
Hj = JS] . <Sl> + DS_]22 — ESJ2 + ,LngH(]Sj O (310)

A forma como temos formulado nossa aproximagao, permite supor que os spins terao em
forma geral um comportamento semelhante em cada célula cristalina. Assim para maior
simplicidade, omitimos o indice j e substituimos o valor médio <Sl> simplesmente por
<S > O passo seguinte para determinar a constante de anisotropia de primeira ordem

dependente da temperatura, consiste em calcular a energia livre F definida por:

F = -NKpTlog (Ze—ﬁEm> (3.11)

m
Se tivéssemos um campo magnético externo aplicado na dire¢do z somente como é
mostrado na situacao (a) da figura 3.2, as energias seriam faceis de determinar. Neste
caso, supondo que a magnitude do campo aplicado é Hy, e se |qz5m> ¢ um estado préprio
de nosso Hamiltoniano que satisfaz a equagao de Schrodinger, os auto-valores de ener-
gia E,,, ficaram dados simplesmente como E,, = (¢m|H|¢y), € como jé discutimos

|<Sl>| — 51, = 5., conseguimos que:
E,, =9m+ Dm* — ES(S +1) (3.12)

Na equagao (3.12) temos definido que v = J<Sz> + pupgHy. Agora pela forma como
sao dadas as energias préprias, teremos que calcular o valor médio da componente z do
spin. Isso é feito usando a definicao do momento magnético, devido a que ele guarda
relagao direta com o operador de spin. Mas essa relacao existente entre o momento
magnético e o spin é dada por g = gupS, assim depois de combiné-las, a equacao do

valor médio <SZ> é transformada em:

mePEm
(S:) = —sz g (3.13)
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(a)

Figura 3.2: Configuracao geométrica da interagao entre o campo magnético externo
aplicado e os spins médios do cristal antiferromagnético FeFs.

Ao momento de usar a definicao anterior, é facil de observar que aqueles fatores que
contem a ES(S + 1) desaparecem posto que sao comuns nas duas somas. Com isto
ja podemos calcular a funcao de particao e por conseguinte a energia livre que le-
vard a constante de anisotropia de primeira ordem. Vamos supor agora que o campo
magnético externo esta fora do eixo z e fica contido num plano que também conterd a
z, como é representado pela situacao (b) da figura 3.2. Isto significa que o operador de
spin e seu valor médio mudaram pelo efeito da rotacao. Entao no plano considerado,
H formard um angulo ¢ em relagao a z. Assim para resolver a nova dificuldade que
surge devido a rotagao do campo magnético no sistema, passamos a um novo conjunto
de eixos coordenados ortogonais que chamaremos £(n, isto implica que o operador de
spin § muda para Sge¢ 4 Sye, +Scec. Esta nova situacao ¢ verdadeiramente a de nosso
interesse, e a descrita anteriormente quando H aponta ao longo de z é complementar a
esta, que ajuda a tratar este novo caso que é mais geral. Também, nao é dificil perceber
que (S) = (S,) = (Se)ec + (Sy)e, + (Sc)ec, sendo e, e, e e 0s vetores unitarios no

sistema coordenado novo.

Em relagao ao anterior, a ligacao existente entre os vetores unitarios do sistema co-

ordenado antigo e novo resulta ser imediata, e dada por meio de uma transformacao
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ortogonal unitdria elementar. Para este caso, a matriz de rotagao é representada por

U(p) e estd definida de acordo com:

cosp 0 senyp
Up) = 0 1 0 (3.14)

—seny 0 cose

A matriz definida na equagao (3.14), permite escrever em forma abreviada o valor
médio do operador de spin S, no sistema rotacionado, em termos do operador de spin
S, no sistema sem rotacao, isto é, S,, = U(y)S, e relacao inversa como S, = UT<QD)Sn.
Entao, quando passamos ao novo sistema coordenado, o Hamiltoniano que tinhamos

encontrado antes ficard dado agora po:
Ho=JS-(S1)+ DS; — ES* + pupHogeSe (3.15)

Para este novo sistema de coordenadas tomamos a orientacao tal que [(Sy)| — (S¢).
Um resultado que esperamos com a mudanca de sistema de coordenadas é §? = SCQ +
Sfl + 552 — S(S 4+ 1). Assim, os autovalores do novo Hamiltoniano sao dados pela

expressao.

B = (J(Se) + pupgeHo)m + Dm* — ES(S + 1) (3.16)

Um ponto importante, é que no sistema coordenado novo, as componentes & dos
operadores de spins satisfazem a equacao de Schroédinger Sg|¢(mt)> = m\qﬁ(”’t)> e
também pelas mesmas propriedades de simetria de rotacao dos operadores de spins,
S2plret)) = S(S + 1)[¢rD), sendo ")) um auto-estado rotacionado do novo Ha-
miltoniano. Pelo visto, os autovalores mantem a mesma estrutura algébrica no sistema
rotacionado o que é evidente se comparamos as formas das equagoes (3.12) e (3.16).
Semelhantemente ao caso em que o campo aplicado aponta ao longo do eixo z no sis-
tema sem rotacionar, definimos a quantidade A = J <S§> + npgeHy. Com a defini¢ao

de ), os valores préprios de energia ficam como E,,, = Am + Dm? — ES(S +1). Entao,
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a funcao de particao sera dada por:
7 = PPIEHD (1 + 2¢77P cosh(BN) + 24P cosh(25A)> (3.17)

Na expressiao que define & funcio de partigao o termo 3 ¢ igual a (KgT)™!, onde Kp ¢
a constante de Boltzmann e T' a temperatura medida em Kelvin. Com a funcao Z ja
calculada, a determinacao da energia livre por ion é imediata. Assim quando usamos

(3.17) em (3.11) chegamos até:

NKgT

1

F=F— ( ) log (1 + 2¢77P cosh(BN) + 24P Cosh(2ﬁ)\)> (3.18)

onde temos definido o termo Fy por meio de Fy = —(N/N;)ES(S + 1), onde N;
representa o nimero de fons magnéticos por célula cristalina. As expressoes (3.17) e
(3.18) estao definidas explicitamente como uma funcao de A. Mas pela forma como
foi definido A resulta obvio que tera uma dependéncia em <S§>, que ao mesmo tempo
depende dos valores médios <SI> e <SZ> do sistema antigo. Nesta ordem de ideias,
um elemento faltante e que faz uso das dependéncias existentes entre as componentes
do spin nos sistemas coordenados novo e antigo, é o valor médio da componente do
spin orientada ao longo do campo magnético aplicado. Especificamente, estaremos
precisando de <Sz>. Isto é conseguido se na equagao (3.13) usamos <SZ> — <Sg>, onde
os valores préprios F,, que aparecem em (3.13) agora sdo dados pela expressao (3.16).

Entao de acordo com isto, obtemos para <S§>:

e‘ﬁDsenh(ﬁ)‘) + 26—45Dsenh(2ﬁ)\) > (3.19)

<S€> =2 (1 + 2e=PP cosh (ﬁ)\) + 2e=49P cosh (25)\)

As solugdes da equacgao (3.19) para cada valor de temperatura 7" fornecem o valor de
<SZ>, mas nao o valor de <Sx> Esta dificuldade é resolvida expressando o valor de
<SI> em termos de <SZ>, uma relacao que é obtida aproveitando a geometria apre-
sentada na figura 3.2 (b), <Sx> = tan (,0<Sz>. Portanto, em relacao a isto temos que
M) = J sec 90<SZ> + pupgeHy. Além disso, podemos mostrar que g¢ =~ g,. Para faze-lo,

consideremos que o tensor g no sistema de coordenadas antigo ¢ denotado por g, de
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tal forma que em esse sistema de coordenadas sua representacao é diagonal é:

g 0 0
go = 0 g0 O (3.20)
0 0 g.

No sistema de coordenadas novo, o tensor g é transformado em outro que denotaremos
simplesmente como g,. De esta maneira a transformacao que sofre g, pelo efeito da
rotacao do campo magnético aplicado é justamente g, = U(¢)'g.U (). Assim a matriz

que representa g, ¢ dada por:

(g1cos’ o+ g.sen?p) 0 (g1 — g.) cos pseny

(g1 — gz)cospsenp 0 (g cos? ¢ + g.sen’)

Também, a energia Zeeman ¢é transformada como Hz. = ugS, - g, - H,,. Mas acontece
que pelas orientagoes estabelecidas no sistema novo, temos que S, = (S¢, Sy, S¢) e
H, = (0,0, Hy)', isto pode ser verificado facilmente na figura (3.2) (b). Por tanto a
energia Zeeman fica como Hz. = ppHo(g1 cos® o+g.sen’o)Se = upHpgeSe, onde temos
designado a g¢ por g¢ = (g1 cos? p + g.sen?p). Pelos estudos feitos em espectroscopia
Mossbauer, esta indicado que g1 ~ g, [46]. Conseguimos entdo que g¢ = g, é por isto

que o resultado final para o A(¢) é dado por.

J
cos

A= Ay, <Sz>, Hy) =~ <SZ> + upg.Hy (3.22)

Para simplificar a notagao, tomaremos a mudanga s = <Sz> em todas as equagoes onde
aparece <Sz> Usando novamente a figura 3.2 (b), observamos que podemos limitar
o valor de ¢ a regiao 0 < ¢ < 7/2. Das transformagoes e simplificagbes anteriores é
obtido que <S§> = ssec, combinando este resultado com as equagoes (3.19) e (3.22)

encontramos que:
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AP cos (3.23)

P ( senh(8A) + 2e73*Psenh (28)) ) .
1+ 2e=PP cosh (5)\) + 2¢=48D cosh (26)\)

Com a equacao anterior temos a dificuldade de que existem trés varidveis todas de-
pendentes da temperatura, as quais sdo: o parametro de exchange J = Jes;(T) =
z3J3 + 29Jo — z1J1, 0 parametro D = D(T) e também o spin mesmo. Portanto, nao
podemos fazer um ajuste tradicional onde sao obtidos os valores dos parametros por-
que neste caso existe uma reducao apreciavel do valor médio da componente z do
spin, a medida que ficamos mais perto da temperatura critica Ty. Para demostrar
isto, vamos considerar o caso em que nao ha campo externo aplicado, o qual imedi-
atamente conduz a condigdo ¢ = 0. Assim o produto SA que aparece em (3.23) é
reduzido a S\ = (J/KgTy)s7t™!, onde fizemos a mudanga T = 7T e para o produto

BD = (D/KpTy)T~!. Em consequéncia, transformamos a equagao (3.23) como:

s —1 2J s
Z e~ (4D/KBTN)T h Z
KBTN 7') + € Sen KBTNT

J s 2J s
1 4+ 2e—(D/KBTn)T™! cosh = 2¢—(AD/KpTN)T™! cosh Z
+ Ze cos (KBTN 7_) + Ze cos <KBTN 7_)

(3.24)

e_(D/KBTN)T_lsenh (

§=—2

Entao quando os valores de J, D e Ty sejam dados, podemos resolver numericamente
a equagao (3.24) para encontrar o valor médio da componente z do spin como uma
funcao da temperatura. Adicionalmente, lembremos que a dependéncia da magne-
tizagao espontanea das sub-redes com a temperatura se relaciona com o valor médio
de spin através da expressio m(T) = M(T)/M(0) = 1(S.), que pode ser obtida
facilmente usando a relacao entre o spin e o momento magnético. As computacoes
numéricas usando (3.24) sao feitas assumindo que os valores de J, u ndo dependem da
temperatura e seus valores sao extraidos da referéncia [69], com J; = 7.23 x 10716 erg,
Jy = —9.54 x 107 erg e J3 = 3.85 x 10717 erg respectivamente, para o parametro res-
tante temos D = 1.28 x 1071 erg. Com os valores dados aos parametros J/s obtemos,

Jeff = —5.65 x 1071 erg.

Na figura 3.3, é mostrado o resultado encontrado com o modelo proposto pela equacao
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Figura 3.3: Comparagao dos dados experimentais de J. Strempfer, et al [71, 72] da
magnetizacao espontanea para o FeFy, com o resultado tedrico fornecido pela equacao
(3.24), na auséncia de campo magnético externo.

(3.24). Basicamente o que fizemos foi buscar os valores de s que satisfazem dita equagao
para os valores fornecidos de J e D. Foi, assumido que o valor da temperatura de Néel e
igual a 78.393 K. Além disso, como s(7" = 0K) = 2 dividimos por este valor as solugoes
encontradas, do qual encontramos o valor teérico de m(T") aplicando nosso modelo.
Este resultado é representado pela linha azul que é comparado com as medidas de J.
Strempfer, et al [71, 72] obtidas pela difragdo magnética de raios-X e representados
pelos pontos vermelhos. Se observa a enorme diferencia que existe entre o resultado
tedrico e os valores experimentais. Esta diferencia é atribuida a mudanca que sofrem

Jefs € u a medida que ficamos mais perto de Thy.

Em relacao ao anterior, vamos supor agora que os valores de J sy e u sao desconhecidos,
e também assumimos novamente o mesmo valor para Ty. Neste caso, empregamos a

equacao como um modelo de ajuste, esto com o proposito de obter os valores para esses
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Figura 3.4: Comparagao dos dados experimentais de J. Strempfer, et al [71, 72] da
magnetizagao espontanea para o FeFy, com o resultado tedrico fornecido pela equacao
(3.24), na auséncia de campo magnético externo.

parametros. Entao ao ajustar, usando optimizac¢do nao linear de Nelder-Mead [44],
encontramos que Jorp = —3.86 x 1071 erg e D = 3.00 x 107! erg respectivamente, os
resultados sao apresentados na figura 3.4 e se observa que o ajuste produz um resultado
aceitavel so para temperatura bem abaixo de T. Para seguir fazendo nossas estimacoes
com maior precisao, faremos um ajuste dos dados da magnetizacao espontanea, de tal
forma que criamos uma nova funcao que forneca valores que estejam muito préximos

dos dados reais da magnetizagao espontanea. Assim, definindo a fungao m4(7") como:

ma(T) =1 — Ni o (%)B (3.25)

encontramos que valores 6timos para os parametros da equacgao (3.25), vém dados por:
Npae = 2, ap = 0.2775, ag = 0.5937, B; = 49.3909 e 5 = 3.4370 respectivamente.

Entao usaremos a m4(7T') para fornecer qualquer valor aproximado de M(T")/M(0) no
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Figura 3.5: Comparagao dos dados experimentais das referéncias [71, 72|, com o resul-
tado fornecido pela funcao de ajuste (3.25).

intervalo [0, T]|. Para ver que tao boa é a fungao criada, comparamos os dados das
referéncias [71, 72] com m4(7T) e o resultado é apresentado na figura 3.5.

Agora seguimos com a determinacao da energia de anisotropia magneto cristalina. As-
sim vamos concentrar nossa atengao em obter a constante de anisotropia uniaxial. Em
consequéncia, para calcular essa constante a primeira ordem, tomaremos a mudancga
de variavel adicional w = seny, com 0 < w < 1, entao é claro que ¢ = p(w). Por-
tanto, F = F(s,T, Hy, w) sempre que o campo seja fixo. Agora se definimos a fungao

A(s, T, Hy,w) como.
A(t,T, Hy,w) = 14 2e 7P cosh (BA) + 2e*7P cosh (2) (3.26)

a funcao de particao pode ser expressa de forma simplificada como:

NKgT

I

F(s, T, Hy,w) = Fo — ( ) log A(s, T, Hy, w) (3.27)

Finalmente para determinar a constante de anisotropia em funcao da temperatura,
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expandimos a F(s, T, w) numa serie de Taylor na varidvel w ao redor do ponto w = 0.

+ O(w®)

ow 2 ow? w0
(3.28)

OF (s, T, Hy, w w? (0*°F(s,T, Hy,w
}"(S,T,Ho,w)zfo—i-w( ( 0 >) ( ( 0, )
w=0 2

Ao calcular as derivadas da fungao F(s, T, Hy, w) com relacdo a w, se encontro que
todas as derivadas de ordem fmpar avaliadas em w = 0 sao nulas. Em consequéncia,
todas as potencias de w na expansao em serie de F(s, T, Hy, w) com rela¢ao a w, sao

de ordem par. Assim a equagao (3.28) é reduzida a uma expressao da forma:

w? (02F(3,T,w)> w' (04F(3,T,w)
2

F(s,T, Hy,w) = Fo+— O(w®) (3.29

(87 ) 07w> ot w2 o 4 w2 )w:0+ (U) ) ( )
Denotamos os coeficientes da serie de Taylor de F(s,T, Hy, w) na equagao (3.29) como
K1, kg, etc. Além do mais, se fazemos a substituicao w = senyp, a serie de Taylor para

a fungao F(s,T, Hy,w) é dada por:
F(s,T, Hy, p) = Fo+ kisen®p + rosenp + - - (3.30)

Em relagdo ao anterior, é assumido que as derivadas da energia livre representam
muito bem as contribuigoes de diferentes ordens da energia de anisotropia magnética,
a comparacao entre as equacgoes (3.1) e (3.30), implica que a constante de anisotropia

magnética de primeira ordem ficard finalmente dada pela expressao:

_1! aZf_<3’w)) (3.31)

M) =5 ( ow?

Usamos as equagoes (3.26) e (3.27) para calcular a segunda derivada da energia livre
em relagao w, avaliando-a em w = 0. Depois usamos a definigdo de x1(7T") dada pela

equagao (3.31). Com isso, obtemos a relagao seguinte.

iy (T) = _NJ ( e PPsenh(BA) (1 + 4¢P cosh(BN)) ) (3.32)

N \ 1+ 2eBP cosh(BA) + 248D cosh(25))

A constante de anisotropia D que aparece na expressao do Hamiltoniano do sistema an-
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tiferromagnético de duas sub-redes neste capitulo e do capitulo 1, se assumira que pode
ser obtida razoavelmente a partir da expressao para s e a que define k1 (7T") na equagao
(3.32). A primeira vista percebemos que (3.32), estd condicionada basicamente pela
forma como estao distribuidos os momentos magnéticos no cristal antiferromagnético,
e que sao dependentes dos valores atribuidos aos trés parametros: temperatura no
sistema, intensidade de campo magnético aplicado, e sua orientagao no sistema em
relacao ao eixo especifico de referéncia, que é o eixo cristalino c.

De maneira parecida ao caso do spin médio, nao poderemos determinar a expressao
para a constante de anisotropia pelo fato que esta depende do spin médio, de J e D que
dependem também da temperatura, mas se podemos usar as medidas de ressonancia
antiferromagnética (AFMR) em fun¢ao da temperatura de Ohlmann e Tinkham [45] em
auséncia de campo magnético externo. De acordo com isto, lembremos que a frequéncia

de ressonancia antiferromagnética de um sistema antiferromagnético de duas sub-redes

com anisotropia uniaxial em campo nulo e k = 0 é dada por wgr = 7\/(2HE + Ha)H g,
onde v = (ge/2mc) é o fator giromagnético, Hg e H4 s@o os campos de exchange e
anisotropia respectivamente. Entao, combinaremos o resultado experimental de wr com
o valor calculado para k;(7"), para determinar a distribuigdo de momentos magnéticos

e parametros relacionados. Portanto quando Hy = 0, a expressao de x1(7") é dada por:

J s J s
—(D/KBTNT)gonh i 1 4 4¢=3(D/KBTNT) osh S
NJ e sen ( BNT>< + 4e coS Ty

Ni 2 ) 4+ 2e=4D/KBTNT) cosh 2] s
KBTN T KBTN T

(3.33)

r(T) =

1 4 2e—(D/KBTNT) cosh (

Na equacao anterior tomamos para os argumentos das fungoes hiperbdlicas e exponen-
ciais as mesmas mudancas que foram tomadas na equacao do spin. Pode ser visto da
expressao (3.33) que ao tomar o limite 7" — 0 obtemos x1(7T") — k1(0) = NJ(0)/N;.
Portanto, para combinar os resultados como queremos, precisamos fazer as suposigoes
adicionais yhHg = 225J — ~vyhHp ~ 2S|Jesf| e também yhH, = (25 — 1)D —
yhH 4 ~ (25 — 1)|K1(T)|, entao sem criar confusao tomamos Josp = J = J(T'). Por
outra parte, usando os dados de [45] para as frequéncias de ressonancia antiferro-

magnética, como as medidas da magnetizacao espontanea de J. Strempfer [71, 72| e
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Figura 3.6: Comparacao entre os dados de frequéncias de ressonancia antiferro-
magnética experimental [45], com o ajuste dessas medidas usando um modelo do tipo
expressado pela equagao (3.25).

empregando as equagoes (3.24) e (3.33) criamos um sistema consistente de equagoes
algébricas nao lineares nas variaveis J e D. Uma dificuldade que deve ser lembrada ao
tomar os dados de Ohlmann e Tinkham, é a limitacao de que seus dados de frequéncias
foram tomadas somente na faixa de temperaturas compreendidas entre 1.5 K e 66.0 K
sendo o limite superior bem abaixo da temperatura de Néel. Apesar disso, podemos
resolver a dificuldade procedendo da mesmas forma como foi feito para o caso dos da-
dos da magnetizacao espontanea, isto ¢, usando um modelo semelhante ao proposto
na equagao (3.25) criamos uma nova fungao que aproxime o maior possivel os dados
experimentais reais para usa-los nas estimacoes numeéricas de interesse empregando
nosso modelo. Entao, usando o método de optimizagao nao linear de Nelder-Mead [44]
para fazer o ajuste, obtemos resultados 6timos que aproximam muito bem na faixa dis-
ponivel de temperatura os dados de frequéncia AFMR, com parametros: a; = 0.5841,

as = 0.4213, B; = 10.8358 e (B, = 2.3083 respectivamente. Em relacao a todo o ante-
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rior, o objetivo central da cria¢do de fungoes de ajustes que possuam o tipo (3.25), é
conseguir valores que estejam o mais proximo possivel aos valores reais obtidos experi-
mentalmente, e logo ser usados na modelagem numérica, isto mais que qualquer outro
proposito. Na figura 3.6 apresentamos o resultado de comparar (wg(7")/wg(0)) medido
com o calculado, e observamos que na faixa de temperaturas accessiveis das medidas,
o resultado tedrico ajusta muito bem os dados experimentais. Este, sera usado para
desenvolver os passos seguintes. Entao, para conseguir o proposito proposto, usaremos
como ponto inferior de temperatura o valor Ty = 4.2 K, esto devido a las limitacoes que
apresentam as medidas de magnetizacao espontanea e frequéncia de ressonancia anti-
ferromagnética en relacao ao ponto inicial de temperatura que é tomado para realizar
essas medidas. Assim, tomaremos a seguinte notacao para representar as quantidades
envolvidas: wr(T) = w, wr(To) = wo, Ha(T) = Hy e a representacao das quantidades
restantes é similar. Além disso, precisamos tomar por conveniéncia as mudancas nos
argumentos das exponencias como a = (D/KgTx) e b = (J/KgTx) respectivamente.

Portanto, é observado sem dificuldade que o quadrado de w/wy esta dado por:

(1)2 _ ( Ha+2Hp ) Ha (3.34)
wo Hpo+2Hgo) Hao .

Vamos reescrever a equacao (3.34), definindo o valor da constante Ag4 como o quociente

do campo de exchange com o de anisotropia quando a temperatura é 4.2 K, isto é,
Aga = (Hpo/Hao), este valor é facil de estimar devido as suposigoes que temos tomado
e que além do mais eles ja foram determinados no capitulo 1 do ajuste com as relacoes
de dispersao experimentais obtidas por médio de espalhamento de néutrons. Entao de

acordo com isto, a equagao (3.34) pode ser escrita como:

(i)Q _ ((HA/HAO) + 2<HE/HA0>) Ha (3.35)

Wo 14 2Aga H 4

Adicionalmente, das defini¢oes estabelecidas para os campos de exchange e anisotropia
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se deduz sem dificuldade a seguinte relagao:

Z_j - (25&i 1) % - (2525 1) (/@/KbBTN> (3:36)

Para simplificar as equagoes o maior possivel, tomaremos a parte funcional da constante

de anisotropia que contém as fungoes exponenciais por meio da seguinte defini¢ao:

e~ (@/Tgenh <b_s) (1 + 4¢30/7) cogh (b—8>>
f=flabs,7)= d ;

b 2b
1 + 2e—(@/7) cosh (—S) + 2e—4(a/7) cosh (_s)

(3.37)

T T

com ajuda da equacgao (3.37), podemos expressar a anisotropia de primeira ordem como
k = (NJ/Ny)f. De acordo com isto, é facil ver que k/kg = (Jf/Jofo), onde fy é a
fungdo f avaliada na temperatura T = Ty, ou seja, fo = f(a(Tp),b(To), s(Tp), ). Um

fato importante de definir a x dessa forma, é por exemplo que permite escrever a kg

I{O o 25 bQ
KgTn (25 — 1) (AEA> (3.38)

Se substituimos a equagao (3.38) na expressao para Hg/H 49, nés encontramos que

COINo.

(Hg/Ha0) = (b/bo)Aga. Portanto, substituindo as rela¢oes obtidas para: Hpg/H a,
Hpg/Hao, ¢ Hro/Hao na expressao (3.35), conseguimos a equagao complementaria de

(3.24), que permite obter os valores de a e b para cada valor de s quando a temperatura,

<w)2 _ (b)2 F(f +2Xgafo) (3.39)

wo bo) fA(1+2\pa)

O passo final para encontrar a anisotropia consiste em substituir s = 2m(7) nas

presente é T', isto é:

equagoes (3.24) e (3.39), com essa substituigao resolvemos as duas equagoes simultaneas,
das quais encontramos os valores de a e b que sao substituidos na expressao (3.33) que
define a k. As computagoes numéricas sao feitas da seguinte maneira: tomamos o
intervalo de temperatura Ty = 4.200 K < T < Ty = 78.394 K e dividimos ele em
100 pontos, entao para cada valor de temperatura associamos um valor de magne-

tizagdo espontanea usando a expressao de ma(7'), com isso resolvemos o conjunto de
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Figura 3.7: (a) Comparagao das medidas experimentais da constante de anisotropia
magneto cristalina x1(7") [73], com o resultado tedrico fornecido pela equagao (3.33)
para o material FeFy, num campo magnético externo nulo. (b) Comparagao do modelo
teérico de Ohlmann e Tinkham usando os mesmos dados da referéncia [73], tomando
condicoes iguais de campo magnético externo nulo e temperaturas menores que Ty.
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equagoes nao lineares 3.24 e 3.39, as solugoes fornecem os valores de D(T') e J.f(T)
que logo substituimos na equacgao 3.33. O resultado do procedimento numérico anterior
é apresentado na figura 3.7. Ali temos dois gréifico da anisotropia magneto cristalina
relativa como uma funcao da temperatura para o FeFy. Nossos resultados corresponde
ao grafico (a) e sdo comparados com os valores experimentais obtidos por F. J. Litterst
[73] usando técnicas de espectroscopia Mossbauer, a curva calculada estd em bastante
acordo com o resultado experimental o que indica que nossas estimacoes numéricas sao
satisfatérias. Também como temos usado as mediadas de frequéncias ressonancias an-
tiferromagnética de Ohlmann e Tinkham decidimos comparar seus resultados tedricos
com as medidas de F. J. Litterst, de forma que exista uma comparacao direta entre
nosso modelo tedrico e o deles, assim resulta perceptivel a diferencia entre ambos mo-
delos tedricos quando se compara com os dados experimentais, e observamos que sao
mais apropriadas nossas estimacoes. A diferencia fundamental esta em que eles assu-
mem que os valores de J e D sao fixos, o qual nao é certo, esto pode ser visto do grafico
3.8 onde apresentamos como muda o comportamento de b(1')/by = Jeps(T)/Jess(T0)

para todas a temperaturas compreendidas entre 4.2 K e a temperatura de Néel Ty .

Da discussao anterior sobre os gréaficos da figura 3.7, se observa que para valores de
temperatura perto do ponto 7' = 0, o valor de x1(T") /k1(T5) se mantem quase constante,
esto nds permite tomar como boa aproximagao a x1(0) =~ x1(4.2K). Entao, o valor de
k1(4.2K) por fon de Fe*", pode ser estimado usando a equacao (3.38), para isso é
preciso o valor de by, que de acordo com as solucoes numéricas fornecidas pelo sistema
de equacoes discutido anteriormente quando 7' = 4.2 K, by = —0.5046. Também,
usamos os valores de H4 e Hg do capitulo 1, posto que ki é positiva, depois de tomar
o valor absoluto, o resultado de nossa estimacao conduz a k(4.2K) = 1.37 x 1071 erg
ou em inverso de centimetros ;(4.2K) =6.78 cm™!. Para terminar, apontamos que o
objetivo principal das estimagoes de k1 (T'), é determinar o campo critico de transigao
de fase de spin-flop a uma fase desordenada usando a renormalizacao da energia dos

magnons no FeFs.
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Figura 3.8: Variacao da constante de exchange efetiva reduzida Je s (1) /Jers(15), como
uma funcao da temperatura, para temperaturas 1" < Ty .

3.2 Aplicacao da aproximacao RPA para renorma-
lizar a energia de magnons num sistema antifer-
romagnético de duas sub-redes com anisotropia
uniaxial

A seguir, estaremos construindo o Hamiltoniano até ordem quarta com a teoria de-
senvolvida no capitulo 1. Basicamente, nosso sistema é um antiferromagneto simples
de duas sub-redes de spins, ilustrado pela figura 1.11. Para isso, estaremos supondo
que a interacao de acoplamento mais forte que existe entre as duas sub-redes é a de
exchange. Também, nao sobra dizer que a condi¢ao de ordenamento antiparalelo dos
spins das sub-redes é satisfeita s6 na auséncia de campo magnético externo aplicado,
um argumento que a primeira vista resulta obvio devido a geometria do sistema. Adi-

cionalmente, hé presente no antiferromagneto uma anisotropia uniaxial paralela ao
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eixo de simetria z. Além disso, colocamos o sistema num campo magnético aplicado
também paralelo a direcao z e cuja magnitude é pequena comparada com o campo de
transicao de spin-flop. Assim quando juntamos todos os argumentos expostos até aqui,
podemos garantir que um bom Hamiltoniano para descrever as propriedades de nosso

sistema ¢ igual a soma das expressoes (1.65), (1.66) e (1.67).

Aproveitaremos as diferentes transformacoes de operadores que fizemos no primeiro
capitulo, para isso precisamos voltar até o conjunto de equagoes (1.68). De acordo com
os argumentos estabelecidos nesse capitulo as equagoes (1.68) podem ser aproximadas
pelas expressoes da tabela 1.2. Entao ao substituir as equacoes que acabamos de men-
cionar nas expressoes dos Hamiltonianos individuais: Zeeman, exchange e anisotropia
uniaxial, conseguimos escrever o Hamiltoniano total como a soma H = Y H™, onde
n é um numero par que toma os valores n = 0,2,4,6. Os Hamiltonianos H(® e H®
foram dados no capitulo 1 na secao 1.4. O Hamiltoniano de nosso interesse agora é
H@W. Para obte-lo, separamos os termos de quarta ordem que depois simplificamos
para assim chegar a que essa contribuicao fica dada por:

1 /
H(4) = — 5 Z Jij (alb;rb]b] + a;raz-aibj + aijbTb] + azagaib} + 4@16%[);[)])

777
Y (3.40)

A contribuicao de ordem seis é desconsiderada porque ela contribui muito pouco para
a renormalizacao da energia do antiferromagneto em temperatura nao muito préximas
de Txy. No proposito de determinar os modos multi-magnons que sao relaxados, o
passo seguinte na tarefa consistiu em passar de operadores de desvios de spins a ope-
radores de desvios coletivos, quer dizer, dos (a;, b;) para os (ag, bx). Como no caso da
contribuicao de segunda ordem, as somas em j foram levadas aos primeiros vizinhos,
especificamente aos de segunda classe que sao aqueles onde o valor da integral de ex-
change numa célula unitaria tem o maior valor, esto serd mais evidente na segao 3.2
quando determinemos a constante de anisotropia de primeira ordem no FeF,. Assim

o numero de primeiros vizinhos considerados sao denotados por z;. Com relagao as
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somas em i, estas sao estendidas por todo o cristal. Como é normal, o procedimento
seguinte é fazer a mudanga de operadores de desvio de spins para operadores coletivos
para cada uma das sub-redes, por meio das transformadas de Fourier de a; e b;, ex-

pressas pelas relagoes (1.70).

Em adigdo ao anterior, definimos as duas quantidades Z;y = (2J/2N) e Zpy =
(D/N), para simplificar o Hamiltoniano de quarta ordem em termos de operadores

coletivos. Assim, chegamos a expressao dada por:

HY = — Z [ Z.75 (Viey ey b, b by, + Viey biey O, Gy Oy + Vb, k0 e
ki:ky

3.41

+ Yioy @, b, O ey + WY1y O, iy U bey) + Zpiv (af, al, an,an, (3:41)

+ bl bk brybies )| A (Ky + ko — Ky — k)

Na equagao (3.41), os coeficientes v, continuam sendo definidos como no capitulo 1.
Também, temos que k; : k4 ¢ uma abreviagao de k1, ks, k3, ky. Uma vez encontrada
a expressao para H® em termos dos operadores ay, e by, é preciso passar aos novos
operadores de mégnons oy e [k definidos pelas equacoes de transformagao (1.73).
Como ¢ visto ali, o uso das transformacoes Bogoliubov, converte o Hamiltoniano
dado em (3.41) numa nova expressao que contem um numero muito grande de termos.
Exatamente ha um total de 112 elementos, e esta é a razao principal de porque usar
uma aproximagao do tipo RPA, em lugar do formalismo desenvolvido para as fungoes
de Green do capitulo 2, obviamente que a nova aproximacao diminui a complexidade,
isso sem perder a fisica que ha por tras no problema. Mas isso vai acompanhado de
um fato com muita importancia que é o principio de conservacao do momento, ou seja
ki1 + ks = k3 + k4. Gracas a este principio muitas expressoes foram simplificadas, pois
sao levados en conta so aqueles termos do Hamiltoniano que conservam o momento e
que sao os de maior contribuicao a energia renormalizada. Entao, de acordo o anterior
0 passo que seguiu a todas as transformacoes consistiu em reajustar a expressao do
Hamiltoniano H® como uma soma de dois sub-Hamiltonianos, um onde estao os que

conservam o momento e outro onde estao os restantes que nao conservam o momento.
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Esto significa que H* = HY A parte H® & chamado como parte principal

prin prin

do Hamiltoniano por conter fatores do tipo alajaman, azamﬁg B e ﬁ;ﬁ; BmBn somente
devido a que sao estes termos os que garantem a conservagao do momento. Como é
bem sabido, o proposito de reajustar a H® é aplicar & aproximaciao RPA, de tal forma
que seja possivel calcular os valores médios <a£a;aman>, <a£amﬂzr 5n> e <ﬂ,iﬁ; Bm6n>

que seriam as funcoes de correlacao de quarta ordem do capitulo 2, calculados com
(4)

(2.2) . Por tanto a expressao que define a H,,;, é dada por:

4 _ § ’ T T T
Hprin - ZJN’Ykl (uk1 ukguk4vk3ak15k2ak36k4 + uk4vklvkzvk3ﬂkl akgak3/8k4+
kqi:ky
Uy Uery Uk Ve, U ﬂT 15} O Uk, Uy Uty Vies B oy Bloa 0L+ Uty Uy Ul Uley Oy ke L 1L
k1 Wko Wk Vky Xk Py P3Pk, k3 Vk1 Vka Vky Pl Qka P3G, k1 VkaVk3 Vky Ok Qo Qe Qg
Uy U U, Vier B4 B B Bres + sy U U, Vit e Ok Bl ke~ Ukoy Uiy Vkeo Vs Ok Bres B gy +
ko Wk Wky Vk1 Py Py PksPka k1 Wk Wky Vs Pk1 Py M les Pha kaVk1 Vka Vk3Cpy PRa Pl kg
Ut Uk Uk Vkey Bt Ok Ok B Ukos Uty Vkoy Vs OV By Ok B Uy U U, Vi O Ok Olpor g, +
k1 Wky Yks Vky Pl1 Wy P3Py k3 Vk1 Vka Vka Qg Pha Gk P, ko Wks Yky Vk1 P ley ey Yhes ey
Uy Vi Vs Ukey Biey 5 BTBT)—FZ (u Uty Whey Vs B Brey Otk ey + Ukey Uy Uk, Uy B L1
k1 Vky Uk Uk Pk Phe2 Py P,y INVks Uk Uk3 Uk Uky Plog Pl Vo, Vs ke Uk Ukey Vkeo Py Vg,
Breo Cley + Uy Uiy Uk Uloy Ol 5 al /BT + Upe, Ve Uk Uk Qe UL 15} BT + Up; Uk Uy Vion O ¥
kaCtky kaVk1 Vk3 Vky k3 Pk1 Qg Piy k1 VkaVk3 Vky k3 g, PRo P, ki WkyWky Vks ks
ol ol ey + ke ke, Uty Uty B Bkes Biew B Wkey Uiy Wiy ke O ey B Broy + Uty Uk Uk, Uy *
k1P ko Yk k3Vk1 Vko Vky P L3 Pk1PkaPEy ko Wks Wky Yk QX pes k1 Py Pha k1 Wk Yk Vko
ol B vk, Brey + Wk Uty Uk Uk By Oty B 0tk 4 Wty Uty Uty Uses B B ey Otk Uy Uk, Uy %
k3 Pk Y2 Pk k2 Vk1 Vk3 Vka P3Ok P, Yy k1 Vk2Vk3 Vka PR3 Mg Yk G, k3 Vk1 Vk2
T T T af T T
Ukey gy by Olkey O, Uy Uy Uy Uk s By By Bes) — 421N Vi (Ukey Wy Uy Uy O Oty B, Bres +
U U, Vi, Ve UL /BTa Bry + Ugsy U, Via Upey P O ﬂT A Upe, Uhor Uk, Uk Ok Uty ey U+
k3 WkaVk1 Vo Pl Py Yo Pk k1 YkoVksVky Pl Xk PR, g, k1 Wk3Vka Vky Qg Gk Qo G,
Uty Wkoy Vker koo B B34 B Bres + Vker koo koo Ukoy B B Qe Otk W, Wy Uiy Uty O iy B By +
ko WkyVk1 Vs PR3Py Py Pka k1 VkaVk3VkaPk3 P Qo Qg Wk Wk Wks Yk Ul Chs P M2
Uk Uy Uiy Vkeoy Py QU BT ol 4 Uk, U, Vi Ve, OV ﬁTa By + Uy Uy Vi U ol v v, 0l +
k3 WkyVk1 Vo PR1 Y ks Py Yy k1 WkoVks Vka Qg Fs ke Pk k1 YWk3 Uk Vka G Qs ey Y,
Uty Whoy Vs Vi By B4 B Bioy + Vs koo Uty Uty Bty B, aT)—Z (u U, ko Uty OV QL)
ko WkaVk1 Vk3 Pk1 PPy Pk k1VkoVk3 Vka Pk Plg Chks g,y DN \Yky Wko Yk Wky g, g,y
T af T T
akgak4 + ukguk4vklvk36k1 ak26k3ak4 + ukluk4vk2/vk3&k1/6k2/8k3ak4 + ukzuk3vklvk4/8k1*
o e BT+ Ut Wk Vkoy Uty O By ke B+ Uty Vs Vs Vo By B B B 4 U, W Uy Ut ¥
ko“k3MPEy, k1 WksVka Vky Qg Plo ks Py k1VkoVk3 VkqPk1 Pk Pls Py k1 Wko Yk Wky
Bl B BraBrey 4 Wkey Uty Uksy Vs Cter B . Broy + Uiy Whoy Vs by 31 ke Ok Broy + Uy Uty Uty *
k1Mo Pk3MPEa ko WkyVk1 Yk k1 Py Yl MRa k1 %ky Vo Vk3 Mgy Yo g Py ko Wk3 Uk
Vi OV BT Bles Otk g, ko Uk, ¥ BT g, ol + Vs, Uty Ukey Uty Oy Ok, OV 0L )
kaCk1 Py Pls g, ki UWks Vka Vka Py Yo Pls g, k1 Vko Vk3 Vka Wk Cheo Mg, G,

(3.42)
O coeficiente 7g,, que aparece na equacao (3.42) é definido como g, _,. Embora ja te-
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mos os produtos de operadores que precisamos no Hamiltoniano de maior contribuigao
a energia renormalizada, ainda é preciso fazer uma reorganizacao adicional na ordem
dos operadores em ditos produtos, tal que fiquem nas seguintes formas ala;amam
alalﬁjnﬁn e 5,15; BmBn respectivamente. Para conseguir isso se usam as regras de co-
mutacao entre bésons. Uma vez que isso é feito, o Hamiltoniano que chamamos de
principal é decomposto como H;ﬁln = Hglﬁ) + M+ Hﬁﬁ +H + ’Hﬁﬁ + Hoo. Nessas

computacoes é preciso definir algumas quantidades adicionais resultado das simpli-

ficacoes, por exemplo entre as uteis temos:

1= Zp Tpuptp Ao = pvf, Ay(q) = Zp Vp—qUpUp (3.43)

As expressoes dadas em (3.43) sao usadas para escrever as contribuicoes 7—[&20)5 e Hgﬁ) que

aparecem na reordenagao de termos de HW . Para facilitar as computacoes simbolicas

prin’

e numeéricas é preciso fazer algumas mudancas nos sub-indices em todas as quantidades,
obedecendo a conservagao do momento. Assim a delta de Krocneker passa a ser A(k;+
ky — ks —ky) = A(m —n+p—q) = AL, Entdo, juntando todas as consideragoes

anteriores, chegamos a que as diferentes contribuigoes em ’H](Wzn estao dadas por.

7-[;45 = Z C,’:fnamanﬁTﬁqA”mqp onde o coeficiente CP?. esta dado por:
mn

Pq
Cmn =24 N (ynunupuqvm + VpUgUpUmUn + VqUqUnUmUp + YmUnVmUplq
(3.44)
+ VpUmUpUnVq + YnUmUnUpUq T+ YmUmUplqUn + YqUpUmUnlq

— 2Yp—qUnUpUmllg — 27Yg—nUmUgqUpUn — 2Vp—mUplnVqUm

— 2’yn_mvpvnqum) —4ZpnN (umunqup + upuqvmvn)

A contribuicao que descreve a interacao do modo o — « estd dada por:

Z AP9 oo f anagAnd,  onde o coeficiente AT estd dado por:

mnpm

3.45
Af;gn =ZN (fynunvmvpvq + YmUnUpUgUm + YnUmUpUgUn + YmUmUnVUplq ( )

— 47q_pumunvpvq) — ZpN (umunupuq + vmvnvpvq)
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Assim como é encontrada a contribuigdo para o modo descrito pela expressao (3.45),
nao resulta dificil ver que a contribuicao para descrever a interagao do modo J— 3 vem
dada por uma expressao muito semelhante que se observa com detalhe, fazendo uma
troca nos coeficientes u e v que acompanham aos operadores mantendo fixos os indices.
Além disso, os coeficientes u e v seguem sendo definidos pelas mesmas expressoes (1.75).

Assim em resumo, o Hamiltoniano de interagao entre os modos [ fica

n

’Hgg = Z Bﬁfnﬁ};ﬁlzﬂnﬂqA%’p onde o coeficiente BP? estd dado por:
Pq

(3.46)

B = 7N (’ymunupuqvm + YnUnUmUpUq + YmUmUnUpUq + VnlUmUplqUp,

— Y qUpliqUmUn) — ZDN (UmUnlpliq + UmUpUpUg)

Por outro lado, para terminar com a construcao do Hamiltoniano principal, as contri-

buigoes residuais da ordem quadratica sao dadas por:

9= Eq [UquAq + (utzz + U?z)BQ]O‘jJO‘q’ H(BQ) - Zq [ququ T <u3 T Ug)B‘J Béﬁq
(3.47)

Onde os coeficientes A, e B, sao dados pelas seguintes expressoes
A, =82y (Aﬂq . A4(q)), B, = 47y (/11 _ A2) —4Zpn s (3.48)

3.2.1 Renormalizacao da energia de magnons no antiferro-

magneto de duas sub-redes

O Hamiltoniano do sistema é aproximado pela expressao:

Agora vamos designar os numeros médios de ocupacao para os magnons por nx, €
definidos d d 30 iy, = (ePxx /KT _ 1)1 onde d b
€lInidos de acordo com a expressao nXk = (6 k ) , onde enotamos por bre-

vidade X = {a, f}. Usando & aproximagao RPA, conseguimos decompor os produtos
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de quatro operadores de magnons como:
; Inoznozq — a;<ainozn>aq5pq5mn + 04;<ainaq>an5pn5mq+
ozin<oz;roan>ozq5mq5pn + ozin<oz;ozq>an5mn6pq (3.50)

Oéjn@nﬁ;)ﬁq — <ainan>ﬁ;)ﬁq(qu6mn + OéanO‘n<ﬂyT)ﬁq>5pq5mn

Como veremos, o uso das aproximacoes dadas pelas equacoes (3.50), convertem os
) )
Hamiltonianos de quarta ordem na forma de “segunda ordem”. Assim, a expressao

para HYY fica da seguinte maneira:

HEY Z S™al o, onde o coeficiente SI™ é dado por:

OéOé

(3.51)
Sy =" (Amim 4 A7 4 AP 4 AP Yn,

p

P

De forma semelhante achamos uma expressao para os produtos de operadores 3’s, de

forma que H(;ﬁ) ficara dado por.

7-/,2345) ~ Z Slégl) Bjnﬁm onde o coeficiente Ségl) é dado por:
m
S50 = D (B + Byt + Bo + BI%, ) s

p

(3.52)

o

Finalmente para o caso de 7—[ 5 depois de ter usado as aproximagoes (3.50) achamos

simplesmente que ele aproximado por:

Z N Jal T O, + Z BT Bm onde temos que:

Sgg = Z crm L, Sé’; Z CPP g,

p

(3.53)

Agora precisamos determinar duas coisas, uma delas sao os coeficientes das expansoes
anteriores dadas em (3.51), (3.52) e (3.53). A segunda ¢é a expressao completa do
Hamiltoniano que contribui para a renormalizagao da energia total. Para conseguir o

segundo precisamos definir Z/{ém) —um™ = Ve U U A+ (U2, + 02, )Byy,. Entao usando
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todo estes argumentos, chegamos que a expressao para H fica muito bem aproximada

por meio de:

H = Z (Eo(tm)ainam + Eém)ﬂjnﬂm) (3.54)

Na equagao (3.54), gm o 8[(3"1) representam as energias medias normalizadas para os

dois modos de magnons dados por.

67

& m) _ hw + S(m) + S(m) +u(m)
(m) ; <aa> <a6> (a ) (3:55)
m m ~\ T m

Ey ' =hwg,, +S55° + 8,5 + U5

Agora, usaremos as expressoes antes definidas para os coeficientes AP?

achados nas equagoes (3.44), (3.45) e (3.46) para encontrar aos Sgg, Saa; Sas. Além
disso, usamos o argumento que A7 = APT - — APTITIL que ¢ aplicado para os

coeficientes restantes. Assim, levando em conta que AZ}}; = Afn";, conseguimos para os

A’s os resultados seguintes:

Ay = 22N (Yptptp (U, + 7)) — 2“;”31) — ZpN (uf,ufn + ’Uf,vfn)

AP = Z 1N (YmtmUm (upy + V2) 4+ YpUpUp (U, + Vo) — HYpemUmUmUptp)  (3.56)

— ZpN (uiufn + Uf,vfn)

Agora somaremos os A's, para ter que: APP + AP+ ATE + AT = APP + AT +

2APT e a expressao final fica como:

AT+ A 20— 470 (Yt (0 4 02) + Yptiptp(u, + 03,))
(3.57)
— 8Z JNYp—mUm VmUpUp — 4(ZJNuzn + ZDNU?n) vz — 4<ZJNU$n + ZDNufn> ui

Em relacao aos coeficientes B's e C's, é possivel mostrar que: (APP  + A" +2AP7) =
(BB, + By +2B57) = CPP = Cpo™. Para chegar ao resultado final, vamos tomar as
seguintes definicoes adicionais, de tal forma que as energias medias gmee ém) fiquem
expressadas em uma forma mais compacta. De acordo com isto, é preciso introduzir
as quantidades X,(r? e yfx), tais que os coeficientes S’s que aparecem nas equagoes

(3.51), (3.52) e (3.53), que ao mesmo tempo sao fungoes de A, B e C, fiquem em forma
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simplificada. Assim, temos para X,(,i) que:

XT(,P = 47 JNYmUmUm XT(,E) =47;N <u$n + Ufn)
X = (2/9m) XY x5 = 4(Zywid, + Zpwed, ) (3.58)
Xg) = 4<ZDNUEn + ZJNU?n)

O outro conjunto de relagoes é dado pelas expressoes:

X _ X _
1( )= Z (ui + U;)nXp y2( = Z TpUpUplix,
p p
X _ X _
?E b= ZfomupUPnXp yﬁi b= va,nxp (3.59)
p

p

(X) _ 2=

5 - Z UpTtXp
p

Com esta notacio temos que os coeficientes S{7, Sgg), Sgg) e S‘é? sao bastantes

simplificados. Assim, com X = {«, #} finalmente chegamos a:

S =y xD + Y x@ - Yy xl - yix® -yl x o)

m

Si = VP xW + YO X2 — PP X — yPx - YO XD (3.60)

m m

S =yl + ya? -y a® -y x® -y x®

Usaremos o conjunto de equagoes dado em (3.60) para calcular as energias renormali-

zadas dos magnons no antiferromagneto FeFy como serd visto a seguir.

3.2.2 Procedimentos para avaliagcao numérica da energia re-

normalizada de magnons em FeFs.
Finalizaremos o presente capitulo com esta se¢ao, e usaremos os procedimentos de-
senvolvidos na secao 1.5 para calcular as energias renormalizadas dos méagnons no

antiferromagneto FeF,. Para isso, sera necessario tomar algumas consideragoes preli-

minares. O primeiro a fazer, consiste en limitar a magnitude do vetor de onda k até um
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valor maximo alcangado no interior da primeira zona de Brillouin que vamos denotar
por ko = |k|. Entao, aproveitando a forma encontrada para as componentes k,, k, e
k. do vetor de onda k na segao 1.5.2, obtemos que a magnitude de k pode ser escrita
como k = (Ao7/c)((hA)t, onde é tomado h = (¢/a) sendo ¢ e a os parametros da rede
cristalina e A é uma abreviagdo de {Ag, A1, A2}. Também, de acordo ao feito na segao
1.5.2, observamos que os valores permitidos de t sao tais que t € [0, 1], assim vemos
que o maximo valor alcancado por k é justamente quando ¢ = 1, esto significa que kg
fica definido por kg = (Aom/c)((hA), ou seja que podemos escrever a k como k = kot.

Adicionalmente, a expressao que define a quantidade ((hA) é dada pela equagao:

C(hA) = {1 + <A%+3A%) h2] v (3.61)

Outro passo importante para calcular a renormalizacao da energia dos magnons é
transformar todas as somas que estao no indice de soma p, das expressoes (3.59), como
relagoes que tenham uma forma integral. Adicionalmente, essas integrais serao esten-
didas até o limite superior permitido para k da primeira zona de Brillouin. Entao ao
realizar as transformacoes de somas para integrais, resulta 1util mudar da variavel k
para t, isto significa que todos nossos integrandos serao funcgoes de t em lugar de k.
Portanto, como ja é costume, todas as somas do tipo N7' Y, fi sao transformadas

como em (2.33).

Por outra parte, para fazer todas as conversoes a integrais, estaremos tomando sime-
tria azimutal, o qual resulta evidente devido a que as relagoes de dispersao que usamos
nao dependem explicitamente da varidavel angular ¢, assim ao fazer a integracao nesta
variavel aparece um fator de 27 en todas as expressoes integrais. Além disso, a in-
tegragao na variavel angular polar 6 é feita tomando a mudanca w = cosf, com isto
vemos que |w| < 1. Também, para a integracao em k usamos o fato que sua magnitude
é k = kot, com esto obtemos que k*dk = kjt*dt. Adicional ao anterior, levamos em
conta que todas as somas sao estendidas por todo o cristal. Neste caso, 2 correspon-

derd ao volume de N-células unitérias cada uma de volume a?c. Também, se usamos
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a forma que define a quantidade kg, encontramos de maneira muito geral que a forma

que terao as somas de uma funcao quaisquer fr no indice k em nossas computagoes €é:

i E )‘_g> 3 ' ! 2 w
N;fk% 1 <h2 C(hk)/_ldw/o dtt” f (kot, w) (3.62)

Iniciamos aplicando a transformagao dada em (3.62) as equagoes que definem A;, A,
e A4(k). Como pode ser visto de suas defini¢oes dadas em (3.43), tanto A; como Ao,
nao dependem explicitamente de k. Assim a mudanca para ¢, destes coeficientes é
imediata, e no caso de /A, precisamos expressar a 7y, em termos de ¢, mas lembre-se
que sua expressao como funcao de t foi obtida no capitulo 1. Assim para A; e A

encontramos que:
m )\8 3 ! 2
A = chukvk — 5\ 72 C°(hA) dtt*~yiusvy
0

5 L (3.63)

M= T (ﬁ) g3<hA)/ dtt2v?

2 \ h? 0

Para transformar A4(k) primeiro precisamos faze-o com 7y,_q, mas podemos observar
agora que ha uma dependéncia em k, de forma que o tratamento é um pouco diferente.
Lembremos primeiro que a diferencia dos vetores de onda nao é igual a que temos
no capitulo 2, pois a geometria da estrutura cristalina muda, nao entanto, existe em
comum a presenca da fungdo W(s,t,w). Portanto, de acordo com nossa mudanca
de variavel, teremos que k = kot e ¢ = kos onde 0 < s,t < 1, assim chegamos até
|k — q| = koW (s,t,w), onde temos considerado que w = cosf. Juntando todos os

argumentos anteriores encontramos que A4(k) se transforma como:
T (N ! o,
(k) = 3 eqtiqry — Malt) = (h—) o) [ o [ s, (60
2 -1 0

Um dos tltimos passos para terminar de preparar os calculos que vai nos permitir as

- . . . X
avaliacoes numéricas, consiste em transformar as quantidades y,% ), esclarecendo que
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s6 y?EX) depende explicitamente de k. Portanto, teremos que:

A '
VO = S+, — 5 () ) [ R+
0

q

T >\3 1
= Z’}/quq'l}qﬁxq — E (h—g) Cg(h)\)/ tzfytutvtﬁxtdt
0
q
(X) - T (A s ' ' _
Vs (k> = Z’Yk—quqvanq — 1\ 52 ¢ (h)‘> dw 5 YstUsVsN x, ds (3.65)
q —1 0
= > vn X C3(hA) 1 dt
- q"'Xqg —7 h2 0 UtnXt
q
/\3 1
Zu fix, — ( h2> C(hA) / 2uliny, dt
0

Vamos usar os resultados dados nos conjuntos de equagoes (3.57)-(3.65), e os resulta-
dos obtidos anteriores a estes para determinar o valor de campo critico H, de spin-flop
como uma funcao da temperatura. Para esto, examinaremos o modo S-méagnon quando
k = 0. Neste caso, a energia renormalizada derivada na equagao (3.55) é reduzida até
Séo) = hwg, + S[gﬁ +38 op T U , como foi visto na secao 3.1 a anisotropia depende da
temperatura e esta sofre uma queda muito pronunciada perto de Ty, entao ao incluir

: : stali O] foi ~ el
a anisotropia magneto cristalina em £, seu efeito serao apreciavel.

Para determinar a expressao explicita de 5(0), lembre-se que se £ = 0 entao t = 0,
neste caso pela defini¢ao de 7, encontramos que 79 = 1. Assim as equagoes (3.58) sao

escritas como:

XY =42 yugvo X =42,y (Ug + U(Q))
Xés) = 8Z yNnUoVo Xo(4) = 4<ZJNU(% + ZDNU?)) (3.66)

Para obter as expressoes explicitas de ug e vy que aparecem em (3.66) usamos as
defini¢oes dadas de ug e vg em 1.75. Além disso, precisamos de f4g e fi, mas como estas

quantidades estao definidas em termos de He, Hg e H 4 cujos valores sao muito grandes,
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simplificaremos as expressoes introduzindo mudancas de variaveis adicionais para os

campos, deste modo tomamos hy = (HO/H(SM)), he = (HC/H[(,M)) , he = (HE/H(()M)) e

M
) corresponde ao valor de

hy, = (HA/HSM)) que sao quantidades sem dimensao e Hé
campo magnético externo fixo que se considera aplicado ao sistema, em consequéncia
obtemos fag = Yrer, H(()M)(ha +he) = Yrer, HéM) hae, sendo Yrep, 0 fator giromagnético
do FeFy e hye = hy + he, da mesma forma encontramos para k # 0 que f, — f; =

VFeF, HéM) (h2+h2(1— %2))1/2, mas se ¢t = 0 encontramos que fy = ’YFerHéM)hc, daqui

encontramos as expressoes para ug € Vg, as quais sao:

hae + e\ 2 hae — he \ M?
B — [ 2 Tc 3.67
o ( 2h, ) o ( 2h, ) ( )

Se usamos os argumentos anteriores respeito das mudancas para os campos, vemos
. ;. M

que a frequéncia propria do modo 3 fica expressa como wgy = Yrer, H(() )(hc — hg). Se

consideramos o caso quando k # 0 que equivale tomar ¢ = 0, os coeficientes u; e v; sao

transformados da seguinte maneira:

1/2
Rae/2 N 1
U+ = —
CO\VRETRT )2

1/2
Pae /2 1
|ve| = -5
V2R = nf?) 2

Por outra parte precisamos determinar os fatores de Bose-Einstein, mas suas expressoes

(3.68)

sao dadas usando a mudanca de varidavel £k — t. Estes, sao denotados por 7, e
ng respectivamente. Portanto, necessitamos calcular o quociente (hwxg/KgT'), onde
X = a, 8 e tomaremos como ja e costume a temperatura absoluta em termos de Ty, é

dizer, T'= 7T, usando a forma de f; nos modos proprios de frequéncias obtemos:

ba Sah -
= (oxp (2 VAT T+ 220 ) - 1)

) 3.69)
0 e (
= (e (2RI - 22 ) 1)

Aqui o simbolo ¢, é usado para representar a quantidade §, = (h'ypeFQHéM) /KgTN).
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Outro elemento importante e derivado das consideracoes da secao passada, é assumir
que o parametro de exchange efetivo J,¢; como a contribuicao da anisotropia magneto
cristalina x; dependentes da temperatura, podem ser substituidas nas expressoes que
definem as quantidades Z;y e Zpy as quais vamos supor que serao representadas muito

bem pelas expressoes seguintes:

Zin — Zyn = (%) Zpn = ZpN = (MLNT”) (3.70)

Também na secdo passada foram obtidas as relacoes Hg/Hpo = b/by = Jeps/Jess(1h),
assim como H4/H 490 = k1/k1(Tp), e para facilitar mais os procedimentos denotaremos
os quocientes (b/by) e (k1/k1(1p)) como gi(T) e go(T) respectivamente e 7 = T/Tly.
Com estas consideragoes podemos escrever os termos |Jesf|/Ayper, € |k1|/Fyrer, da

seguinte maneira:

_ Weprl ool

I P TR 1
h’YFer HéM) (5a

h’yF@FQ HéM) B 5a )\EA

g2(7) (3.71)

Para usar as relagdes Hg/Hpg = b/bg € Ha/Hao = K1/Ko, é conveniente de definir
dois quantidades adicionais que denotaremos por g; e 0o, que estao definidas de acordo
com: 91 = (Hpgo/ HSM)) e 02 = (Hao/ HéM)). Com esto, podemos escrever as expressoes
para hg, he, e hqe que aparecem em algumas das quantidades definidas anteriormente
como h, = 0181(T), ha = 0282(T) € hae = 0181(T) + 0282(7). Lembre-se que os
valores de Hgg e H 49 foram determinados no capitulo 1, que o valor de HéM) ¢ dado
e que as fungoes g1(7), go(7) sao calculadas com os procedimentos da segao anterior,
portanto todas as quantidades e parametros ficam completamente definidos. Antes de
concluir os procedimentos analiticos vamos definir outras quantidade tteis. Assim por
exemplo, usando a expressao de Sém) na equagao (3.55) quando k = 0, podemos definir

a I'(hg, he, T) como:

I(ho, he,7) = <+> (3.72)

Determinar os pontos onde £ éo) é zero, equivale a determinar os pontos onde I"(hg, he, T)

se anula, gracgas a esto podemos determinar quais sao os valores de h,., para 7 e hy dados.
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Entao para escrever a expressao explicita de (3.72) usamos desde a equagao (3.61) até

(3.71) junto com todas as mudangas e transformagoes envolvidas.

b
[(ho, he, T) = he + 2ugvogs (T) (‘(;") I8+ 2g1(7) (uo — vo)? ('60‘) r?

~ o2 e (B + 20t (5L 1 = 2 it (B2)
+ 205 (7)ud <%)1 I+ 2g,(7) (uo — vo)? <|g°|) (A — 4,)

~gar) +) (51 4

(3.73)

onde as quantidades I’ G 5), com i = 1,2,3,4 que aparecem em (3.73) sdo definidas de

acordo com:

l\DI>1

1
33 h)\
( 0 )/dtt2 uj +v7) (T + Mgt
0

3
( OC h)\ /dtt2 + UVt nat—"nﬁt)

)
/\8§3 (hA) )
)

l\>|>1

(3.74)

70
aﬂ =3 dt t2 utnat + v} ngt)

O\H

A3 h)\
]"O(:g) = ( 0 /dtt2 vtnat+utn5t)

As outras quantidades A; e Ay de (3.73) estao definidas pelas expressoes (3.63).

Todos os desenvolvimentos obtidos até aqui nesta secao, foram feitas com o proposito
de encontrar uma equagao que permiti-se determinar o campo critico de transicao de
spin-flop H.s¢(T) como uma funcéo da temperatura. Entdo, esto é possivel empre-
gando a equagao (3.73) obtida ao considerar a renormalizacao da energia do mégnon
com vetor de onda k = 0, que inclui os efeitos da anisotropia magneto cristalina de-
pendente da temperatura junto com a variagao de uma constante de exchange efetiva

que também depende da temperatura mesma.
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Figura 3.9: Comparagao do campo critico no limite de estabilidade da fase antiferro-
magnética calculado usando a equagao (3.73), com o resultado experimental [48].

Para realizar as estimagoes numéricas usando a equagao (3.73) e obter a curva conti-
nua da figura 3.9 que representa nossos resultados, utilizamos para os valores de Hpgyg
e H,o os encontrados ao ajustar as medidas das relacoes de dispersao do capitulo 1
para o FeF,. Com esses valores, determinamos o valor do parametro Ag4. Além disso,
assumimos que os valores encontrados para Jes¢(T') e k1(1") obtidos na secdo anterior
continuam sendo razoavelmente aplicaveis ao caso em que exista um campo magnético
externo no sistema bastante intenso. Com esto em mente, usamos um valor de campo
magnético externo HSM) maximo de 500.00 kOe e Ty = 78.394 K, para determinar
os valores dos parametros gy, g2 e d,, logo apos substituimos os valores obtidos na
equacao (3.73). Com o anterior, construimos uma equacao nao linear em h,, h. e T.
Entao, o procedimento numérico consistiu em fixar um valor da temperatura absoluta
e fazer uma varredura nos valores atribuidos de h, de forma que se buscara o ponto

cujo valor de h. conduzisse a um zero da fungao expressada pela equacao (3.73). Assim
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criamos uma tabela de valores de H((]M) h. em funcao da temperatura e os resultados
obtidos sao mostrados pela curva da figura 3.9. Ali, comparamos os valores obtidos na
referéncia [48], com nosso valor calculado. Podemos observar que os resultados obtidos
na faixa de temperatura considerada de 0.00 K até 65.00 K, estao em acordo somente

para temperaturas compreendidas entre 4.20 K e 30.0 K respectivamente.

Apesar que a curva tedrica para o campo de transicao de spin-flop pode ser calculada
na faixa de temperatura 0 < T' < Ty, os resultados calculados sao confiaveis somente
para 4.20 K < T < 65.00 K, esto é devido a que estas 1ltimas estimagoes numéricas
estao baseadas nas medidas de magnetizagao espontanea feitas por J. Strempfer et. al.
[71, 72] e limitadas & faixa de temperaturas 4.20 K < T < 78.40 K e as respectivas
medidas de ressonancia antiferromagnética de R. C. Ohlmann [45] para temperaturas
compreendidas em 1.50 K < T < 65.00 K, mas apesar disso, ha um bom acordo entre
dados tedricos e experimentais para temperaturas T < 4.20 K, esto é atribuido ao
fato de assumir que o valor encontrado para b(T = 4.20 K) aproxima muito bem o
valor (T = 0.0 K), lembre-se que k; e Josr dependem de b como foi visto na secao
anterior. Outro aspeito importante, é que este resultado tedrico surge como uma
corre¢ao que melhora um pouco as estimagoes tedricas feitas S. M. Rezende [47], que
também emprega um modelo semelhante, mas nao leva em conta a dependéncia com

a temperatura da contribuicao da anisotropia magneto cristalina.
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CAPiTULO 4

ANISOTROPIA MAGNETICA DO COMPOSTO
ANTIFERROMAGNETICO RbMnF;

Introducao

Iniciamos este capitulo como os anteriores, fazendo alguns comentérios gerais acerca
das propriedades do material de trabalho, neste caso a substancia antiferromagnética
RbMnFj3. De uma maneira geral, este tipo de material ja foi estudado bastante e ha um
certo conhecimento de suas propriedades magnéticas. Entretanto, ele chama novamente
a atencao justamente pelo surgimento da spintronica em materiais antiferromagnéticos
[75]-[81]. Uma aplica¢do comum deste composto, consiste em fixar a magnetizacao de
uma camada ferromagnética adjacente em dispositivos de valvulas de spins através da
interface de exchange-bias [82, 83, 84]. Além disso, outros desenvolvimentos recentes
mostraram a possibilidade de aplicagao dos materiais antiferromagnéticos na deteccao

de correntes de spins por meio do efeito de spin Hall [85, 86].

Entre os materiais antiferromagnéticos que tém chamado a atencao e que ja foram bas-
tante estudados em décadas passadas estao os fluoretos isolantes FeF,, MnF, e também
o RbMnF3. Cada um destes compostos apresenta uma estrutura cristalina tridimensi-

onal simples e também um ordenamento antiferromagnético de duas sub-redes abaixo
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de suas temperaturas de Néel Ty. Em quanto os dois primeiros cristalizam numa es-
trutura tetragonal tipo rutila, o RbMnF3 é caracterizado por uma estrutura cristalina
cubica do tipo perovskita. Para esses materiais, suas interagoes magnéticas principais
sao as interagoes de exchange entre os vizinhos mais proximos, onde as intensidades
efetivas dos campos de exchange sao da mesma ordem de grandeza e cujas magnitudes
tém os valores: H., = 540 kOe para o FeF5, 515 kOe para o MnF,, e 830 kOe para o
RbMnF3, com temperaturas de Néel também muito parecidas iguais a Ty ~ 78, 67, e

83 K [87] respectivamente.

Por outro lado, os campos de anisotropia magnética dos compostos FeFy, MnF, e
RbMnF3, possuem magnitudes que sao diferentes em varios ordens de magnitude, con-
trastando com os campos de exchange. Para o caso do FeF, seu fons magnéticos Fe?"
no estado base tém uma configuracao 3d®(°Dy), possuindo um momento magnético
orbital finito e consequentemente um campo de anisotropia magnética efetivo muito
alto cujo valor é H,,, = 190 kOe [45, 69] originado do acoplamento spin-érbita de um
fon. O valor muito grande da anisotropia uniaxial do FeF; faz com que seja um bom
modelo de sistema Ising 3D com seu comportamento caracteristico critico na transigao
AF-paramagnética a temperatura 7' = T [88, 89]. Em MnF; ¢ RbMnFj3, a confi-
guragao do estado fundamental do fon magnéticos Mn** ¢é 3d°(°Ss/2), que ndo possui

momento angular orbital, de forma que sua anisotropia magnética cristalina é pequena.

Em relagao ao anterior, é sabido que os fons magnéticos do MnFy estao distribuidos
numa célula tetragonal, produzindo uma anisotropia magnética cristalina de valor con-
siderdvel devido a interacao dipolar com um valor igual a H,, =~ 10 kOe [90, 91].
Entretanto para o caso do RbMnF3 que tem uma estrutura cristalina tipo perovskita
sem distor¢ado mensurével da simetria cibica [92], sua anisotropia magnética dipolar é
nula. Por esta razao, o RbMnFj3 tem uma anisotropia magnética muito pequena, com
valor H,, = 4.50 Oe, e portanto é considerado como um modelo de antiferromagneto

tipo Heisenberg 3D quase ideal [92]-[99].
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O produto dos campos efetivos de exchange e anisotropia desempenha um papel impor-
tante para determinar as propriedades dos materiais antiferromagnéticos. Por exem-
plo, o campo critico no qual o sistema sofre uma transicao de fase do estado anti-ferro
a fase de spin-flop é Hy; ~ /2H.,H,, para H,, < H,,. Quando nido hd campo
magnético externo aplicado, os modos de ressonancia magnética sao os mesmos e da-
dos por wy = yv2H..H,, para H., < H,,, onde v = gug/h é o fator giromagnético,
g o fator espectroscopico e pug é o momento magnético fundamental. Agora, dado que
FeF,, MnFs; e RbMnF3 tém campos de exchange bastantes similares e como seus cam-
pos de anisotropia sao muito diferentes, isto provoca um comportamento discrepante
em varios fenomenos. Por exemplo, em FeF, a frequéncia de ressonancia antiferro-
magnética (AFMR) é da ordem de alguns THz, e seu estudo detalhado requere o uso
de laser no infravermelho distante [100]. Além disso, no caso de sua transi¢ao spin-flop
(Hsy =~ 500 kOe) os estudos feitos até agora utilizam campos magnéticos pulsados com
intensidades muito altas [48], isto impde limitagoes no estudo pelo inconveniente de

usar tais intensidades de campos aplicados.

Para o caso do composto MnF5, a frequéncia AFMR em campos baixos se encontra
num intervalo de frequéncias de algumas centenas de GHz [101], mas a frequéncia de
um dos modos pode se baixar até dezenas dos GHz pela aplicacao de campos em imas
supercondutores [102]. Pelo fato de ter uma anisotropia muito baixa, a dinamica da
magnetizacao no RbMnFj, fica numa faixa de facil acesso, para ser exatos, nas micro-
-ondas 1-10 GHz, e seu campo de transigao de spin-flop ( Hsy ~ 2.4 kOe) pode ser
estudado facilmente [92, 94]. Embora as linhas AFMR sejam alargadas de forma ino-
mogénea, o amortecimento dos magnons com nimeros de onda na faixa de 10 a 10*
cm~! em RbMnF3 é pequeno, permitindo observar sua excitagao paramétrica [103], dei-
xando aberta a possibilidade de criar dinamica nao linear de ondas de spin e caos como
se observa no YIG [104]. Talvez devido ao pequeno valor da anisotropia magnética do
RbMnF3, sua origem nao foi estudada com detalhe como acontece em outros fluoretos

antiferromagnéticos.
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Neste capitulo apresentaremos os resultados obtidos nos experimentos e que suportam
os desenvolvimentos tedricos da anisotropia magnética de RbMnF3 que sao o elemento
principal do capitulo. A dependéncia na temperatura da anisotropia foi obtida a par-
tir das medicoes do campo de spin-flop, que é derivado a partir do comportamento
da susceptibilidade magnética. Ressaltamos aqui que isto foi feito faz varias décadas,
mas as técnicas de medidas da magnetizacao naquela época eram pouco sensiveis para
proporcionar informacao precisa do valor da temperatura critica para a transicao AF-
Spin-Flop [105]. Para terminar nossa introdugao, adicionamos que as medidas da
anisotropia magnética obtidas a partir da dependéncia na temperatura da frequéncia
AFMR [94] nao sao exatas devido a variagdo em parte pela renormalizacao da energia
dos mégnons [50, 106]. Estaremos basicamente apresentando um modelo teérico para
a anisotropia do RbMnF3 baseado nas interacoes de campo cristalino e spin-érbita,
seguindo o método de célculo empregado por Tachiki [107] para uma ferrita de Co®*.
Neste capitulo conseguimos mostrar que a variagao na temperatura da constante de ani-
sotropia magnética medida experimentalmente pode ser explicada pelo modelo tedrico

de maneira satisfatéria.

4.1 Resultados experimentais

Os experimentos descritos nesta secao foram realizados usando uma amostra de RbMnF's,
que tinha a forma de um prisma retangular com dimensoes de 3x4x6 mm? com todas
as faces nos planos <100>. A magnetizagao M e a susceptibilidade y,. foram medidas
empregando o médulo de magnetometria ac/dc (ACMS) do Quantum Design Physi-
cal Property Measurement System (PPMS). As medigoes experimentais usadas, foram
realizadas pelo estudante de mestrado Gabriel Fonseca Guerra sob a orientacao do pro-
fessor Fernando de Araujo Machado, do grupo de Magnetismo e Materiais Magnético
do departamento de fisica da Universidade Federal de Pernambuco (DF/UFPE). Em
todas as medidas a amostra de RbMnF3 foi cortada de um cristal crescido pelo método
Czochralski no Laboratério de Fisica de cristais no Instituto Tecnolégico de Massachu-

setts MIT.
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Figura 4.1: Variagdo com a temperatura da magnetizacao do RbMnF3 medida num
campo magnético estatico de magnitude 1.0 kOe aplicado na diregao [100]. A figura in-
terior, mostra a derivada da susceptibilidade magnética com a temperatura e calculada
numericamente [108].

A sensibilidade do ACMS para medir os momentos magnéticos com as configuragoes ac
e dc sao 1.0x107% e 2.0x107° emu respectivamente. Estes valores sdo de trés a quatro
ordens de magnitude menores que o nivel do sinal detetado nas medigoes feitas. Os
dois campos magnético ac e dc foram aplicados paralelos ao eixo [100]. A temperatura
T da amostra foi variada no intervalo de 2 K até 300 K em passos de 0.2 e 2.0 K
respectivamente, para as medigoes de .. € M. Nas duas medigoes T' foi estabilizada
em +0.01 K. O campo magnético aplicado foi variado de -85 kOe a 85 kOe. Na figura
4.1 é mostrada a variagao da magnetizacao M com a temperatura, medida com campo
fixo H = 1.0 kOe, onde a escala no eixo vertical estd em unidades de susceptibilidade
X = M/H dc. A temperatura foi variada desde 2 até 300 K, de forma que o extremo
da faixa considerado de temperaturas é bem superior a temperatura de Néel Ty =~
83 K, o que permite fazer uma analise da fase paramagnética (PM). A lombada entre
60 K e 70 K é o indicativo da transicao spin-flop, e a pequena curva ao redor dos 80

K resulta da transicao da fase PM. As temperaturas criticas podem ser medidas com

139



o 8.5 2
O 30 o
o 8.0 *.‘8
=

£ 25 7.5 -
@ o
° 70 2
< 29 6--137.7K X
}Q:-u & I & [ ] M I | | 5 | | M [ ] 6_5 -

0 100 200 300 250 300 350
T (K) T(K)

Figura 4.2: (a) Variagdo com a temperatura da susceptibilidade magnética x4. no
RbMnF3 medida com H = 0 kOe, h,. =4.0 Oe e f = 87 Hz. Inverso da susceptibilidade
na regiao paramagnética [108].

precisao calculando numericamente a derivada de susceptibilidade com a temperatura
justamente como ¢ mostrado na figura 4.1. Os dois picos correspondem as transigoes
de fases AF-SF e SF-PM com temperaturas criticas de Ty = 54.5 K e Ty = 83.6
K, respectivamente. Também, foi medida a susceptibilidade ac sem campo magnético
aplicado. A frequéncia f e a magnitude de h,. do campo magnético ac foram de 87 Hz
e 4,0 Oe, respectivamente. A figura 4.2 (a) mostra a susceptibilidade ac do RbMnF3
medida como uma funcao da temperatura. Devido a que o campo é muito menor do
que Hgs a unica transicao de fase aprecidvel ¢ a AF-PM com temperatura critica Ty
~ 83.5 K indicada pela seta. Esse valor medido com H = 0, é um pouco menor do
que aparece na figura 4.1 e estd muito perto da medida feita por outros autores [95].
A Figura 4.2 (b) mostra a variagdo do inverso da susceptibilidade 1/y,. na regiao pa-
ramagnética e também o ajuste linear com a lei de Curie-Weiss xq. = C/(T 4+ 6). A
partir do ajuste, obtemos para a temperatura de Curie-Weiss que 8 = -137.7 K e para
constante de Curie C' = 0.058 emu Kg~'Oe™!. O quociente Ty /6 = —0.61 que fica
perto do valor esperado [87]. Um método muito conveniente e preciso para determinar
a fronteira de fase AF-SF, consiste varrer o campo e medir a magnetizacao dc a tem-
peratura constante. A figura 4.3 (a) mostra a magnetizacao a T = 2 K com campo

magnético variando desde -85 kOe até 85 kOe. Posto que a fase anti-ferro é restrin-
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Figura 4.3: (a) Variagdo com o campo aplicado na dire¢ao [100] da magnetizagdo em
RbMnF3 medida a T'= 2 K. (b) Derivada da magnetizacao respeito campo magnético
para diferentes valores da temperatura.

gida a uma pequena faixa de campo perto da origem, a forma geral da curva H vs M
¢ uma linha reta caracteristica da fase de spin-flop. O quadro interno na figura 4.3
(a) mostra uma ampliagdo exagerada perto da origem exibindo um deslocamento do
comportamento linear. O valor do campo critico para a transicao de fases AF-SF em
cada temperatura pode se determinar com boa precisao através do calculo numérico
da derivada da magnetizagao com respeito ao campo Os picos en dM /dH, mostrados
na figura 4.3 (b), correspondem a transi¢do AF-SF como é indicado pelas setas para o

valor de temperatura T’ = 2 K.

A Figura 4.4 (a) mostra a medida da fronteira de fases AF-SF obtida a partir dos
dados da figura 4.3 tomando para cada temperatura as médias dos valores absolutos
dos campos magnéticos correspondentes a dois maximos. Em 7' = 2 K |, o campo
critico ¢ Hyy = 2.15 kOe, que ¢ um pouco menor que os valores medidos anteriormente
192, 97, 105]. Como pode ser visto, o valor Hy; = 1,0 kOe correspondente a temperatura
T = 54.7 K, fica muito perto do valor obtido com o procedimento indicado na figura 4.1.
A partir dos dados da figura 4.4 (a), conseguimos obter a varia¢ao com a temperatura
da constante de anisotropia K7, empregando o campo da transicao de spin-flop e dado
pela relagao funcional Hyy ~ V1.5H,,H,,, vilido para a anisotropia ciibica do material
RbMnF3 [94, 105], onde H,,; = 2K;/gup [8] e levando em conta que a variagao de
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Figura 4.4: (a) Variagao com a temperatura do campo de spin-flop em RbMnF3 medido
com o campo aplicado na dire¢ao [100]. (b) Variacao com a temperatura da constante
anisotropia magnética, os circulos vermelhos sao os valores obtidos pelas medidas do
campo de spin-flop e a linha tracejada sao as medidas obtidas por Ince [94] por meio
da frequéncia AFMR.

H., no intervalo de temperaturas de 2 K a 84 K é pequeno [96, 97]. A variacao de
K/ (T) com a temperatura é mostrada na figura 4.4 (b) junto com os dados de Ince [94]
obtidos a partir de medi¢coes de AFMR. Como ja foi dito, a variacao em K; medida
pelo deslocamento na frequéncia AFMR com a temperatura nao é precisa porque parte
da mudanca ¢é devida a renormalizacao na energia dos magnons que ¢ onde surgem as

interagoes de exchange.

4.2 Formulacao do modelo tedérico para calcular a
anisotropia magnética no RbMnF;

Nesta secao, desenvolveremos a teoria que permite determinar a anisotropia magnética
para o RbMnF3 e comparar com os resultados experimentais comentados na secao ante-
rior. Inicialmente lembramos que para muitos monocristais, as propriedades magnéticas
dependem das orientagoes espaciais em que elas sejam medidas. Por exemplo, para cris-

tais de simetria cristalina cibica, como é o caso da perovskita RbMnF3, a energia de
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anisotropia magneto-cristalina pode ser escrita em termos dos cossenos diretores oy,
as e ag da magnetizagao com relagao as orientacoes <100>. Assim, se denotamos tal

energia como F, a forma que ela adquire é:

E = Ey+ Ki(ajas + asa; + afad) + Ky(ajasas) + - - (4.1)
onde as constantes K, K5, K3, -, sao conhecidas como constantes de anisotropia de

primeira ordem, segunda ordem, terceira ordem, etc [8]. Como veremos a seguir, nosso
principal propdsito consiste em achar a constante de anisotropia de primeira ordem em
funcao dos parametros microscépicos das interagoes envolvidas. Para isso, o primeiro
passo é construir o Hamiltoniano onde temos presentes varias interacoes mas nem todas
sao levadas em conta, assim entre elas temos: Hpr que é o Hamiltoniano do ion livre
desconsiderando o spin, H¢ que representa o campo cristalino cuibico, Hp que corres-
ponde ao campo cristalino tetragonal, H., que é a interacao de exchange, Hpg que
é o acoplamento de spin-érbita e finalmente a contribuicao nao menos importante de
campo cristalino de baixa simetria Hpg,m,. Portanto ao juntar todas as contribuicoes

teremos H = Hrp + He + Hr + Hew + His + HLSym-

Neste Hamiltoniano, se H¢o nao é muito grande, S permanecera sem modificacao ne-
nhuma, mas a consideracao feita, é que Hp e He sao muito grandes comparados aos
termos restantes do Hamiltoniano. Assim, nossas consideracoes que estao baseadas
principalmente nos argumentos desenvolvidos por Tachiki [107], indicam entao que es-
taremos trabalhando nos trés niveis mais baixos nos quais o campo cibico é degenerado
triplamente. Abragam e Pryce [109] mostram que esses trés estados, sdo os auto-estados
da componente z de um momento angular ficticio I que tem uma magnitude igual a 1.
Para simplificar as contas, tomaremos o eixo z de tal forma que ele esta na dire¢ao do
eixo trigonal de simetria do sistema cristalino. Portanto, nés usaremos aqui uma base
onde [, e S, sejam diagonais. Além disso, como fung¢des de base usaremos os estados
]gpm>, que satisfazem a equacao de auto-valores lz]gom> = m]gpm>, onde os possiveis

valores de m sao —1, 0 e 1 respectivamente. Aqui \901>, |g0,1> y \g00> serao construidos
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usando os estados I do fon Mn?*, algo que faremos mais para frente. Resulta que os
primeiros dois estados formam um dubleto, mas o ultimo é um singleto. Outro fato
importante, é que mediante a teoria do campo cristalino pode ser mostrado que a parte
do potencial trigonal no Hamiltoniano Hr se escreve como Hy = A(1 — %), onde A é

a separacao entre os dubletos.

Por outra parte, a energia de exchange é basicamente a soma de duas contribuigoes,
uma devido ao singleto e outra ao dubleto. Assim, de acordo com a teoria do campo
molecular de Weiss, a contribuicao total de exchange é simplesmente igual a H., =
2upl2ScH, + 2up(1 — 12)ScH.. Onde, ( representa um eixo que é paralelo & magne-
tizagdo, H. e H. sdao os campos de exchange para o dubleto e singleto respectivamente.
Para continuar, usamos os argumentos empregados por Abragam e Pryce [109], que
escrevem as matrizes de momento angular verdadeiras em termos de matrizes de um
momento angular que é considerado ficticio, é dizer, que se L,, L, e L, representam as
matrizes propriamente reais, estas podem ser escritas como L, , = —a'l, , e L, = —al,,
onde I, I, e I, denotam as matrizes ficticias. A outra interagao muito importante na
formulacao de nosso modelo é interagao de acoplamento spin-orbita. Esta pode ser
escrita como Hys = AL - S, onde L é o operador de momento angular orbital e S é o
momento angular de spin e A é o parametro que fornece a intensidade do acoplamento.
Neste ponto é importante introduzir os operadores de escada para o spin se queremos
diagonalizar, pois o Hamiltoniano se torna mais facil. Para isto, tomamos a definicao
SEH =S + 1S, e também definimos os operadores de escada para o momento angular
ficticio de maneira semelhante ao caso do spin, isto é, [¥) = [, + ily. De acordo com
os resultados anteriores, o operador Hamiltoniano de acoplamento spin-érbita toma a
seguinte forma:

His = —aAl.S. — %)\(l()s(” v z<+>s<*)) (4.2)
Na base de estados {\gpm>}, a matriz associada a componente z do momento angular
ficticio é uma matriz diagonal, cujos elementos de sua diagonal principal sao os auto-

valores de [,. Além disso, podemos empregar a teoria do momento angular da mecanica
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quantica, para calcular as matrizes associadas aos operadores de escada [(¥). Entao,

aproveitando a relagao entre os auto-estados de [, e os operadores de escada do momento

angular ficticio, temos que [F)]p,,) = /(I F m)(l £ m + 1)|pm11), daqui conseguimos

as representacoes matriciais deses operadores que sao simplesmente:

1 0 0 0 0 V2 0 0 0
L:=10 =1 0 =10 0 o0 =10 0 V2 (4.3)
0 0 0 0 V2 0 V2 0 0

Os resultados prévios permitem re-expressar a interagao spin-érbita numa forma ma-
tricial que é mais comoda para trabalhar, pois como ja temos dito vamos buscar a
maneira mais facil de diagonalizar o Hamiltoniano. Com as equagoes dadas em (4.3)

chegamos ao seguinte:

a’' )\
—a\S, 0 _2260)
0] \//?\
(6%
His = 0 a\S,  ——=SW (4.4)
V2
_¥A o _ @A 0

Por outra parte, lembrando que temos para o momento angular ficticio I trés compo-
nentes independentes ligadas pela relagao [* = [2 + lg + 12 = 1, resulta natural para
alcancar nossos propositos, re-expressar a contribuicao de campo cristalino de baixa
simetria ao Hamiltoniano total por médio de uma expressao que contem somente as
componentes de [, isto significa entao que a forma mais geral que podemos obter para
a expressao de Hpsym que ¢é representada por uma combinagao de termos linearmente

independentes das componentes de I é simplesmente:
Hisym = E(I2 — l;) + F(lul, + Ll,) + Gl + L) + H(LLL + 1) (4.5)

Na equagao (4.4) achamos uma representa¢ao matricial para Hpg usando as matrizes
associadas as componentes de I dadas pelo conjunto de expressoes (4.3). Também

usando as mesmas representacoes matriciais, nés podemos achar a matriz que repre-
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senta a Hrsym, a qual resulta também ser imediata. Entao para ter uma expressao mais
compacta, definimos a seguir um par quantidades que denotam em forma simplificada
as componentes da matriz que queremos, isto é, a = E —iF e b= (G — ZH)/\/§ Por

conseguinte, a matriz vem dada por.

0 a b
Hisym =] a* 0 —b* (4.6)
b* —b 0

Mais para frente, faremos um célculo explicito das quantidades a e b dadas em (4.6).
Mas antes disso, vamos fazer alguns comentarios importantes, por exemplo as matrizes
(4.4) e (4.6) podem se expressar como matrizes particionadas em blocos, tais que suas
componentes serao formadas por submatrizes. Basicamente neste caso teremos trés
tipos de matrizes uma que tem dimensao 2 x 2, outra de dimensao 2 x 1 e por iltima
uma de dimensdo 1 x 1 (ou seja um elemento escalar). Para as duas matrizes prin-
cipais Hrs ¢ Hrsym em suas formas particionadas, o primeiro elemento da diagonal
principal corresponde a matriz de dimensao 2 X 2 que com certeza nao é a mesma para
cada uma de elas. O segundo elemento da diagonal principal é o termo escalar e os
elementos restantes que ficam fora da diagonal principal sao a matrizes de dimensao
2 x 1 e sua respectiva transposta conjugada, mantendo a Hys € Hrgym hermitianas. O
comentario que acabamos de fazer é para indicar que concentraremos nosso trabalho
principal no espago de dimensao 2. Assim, podemos entao expressar a matriz Hrgym
no espago reduzido como uma combinacao linear das matrizes de Pauli o, e 0,, em
decorréncia teremos algo como: Hygym := V10, +7202, onde resulta evidente que os co-

eficientes da expansao sao dados por v, = (a+a*)/2 e v = (a*—a)/2i respectivamente.

Nossos comentarios agora sao estendidos a interagao de exchange, em primeiro lugar
observemos que esta depende do quadrado da componente z do momento angular
ficticio. Portanto, as matrizes associadas aos operadores [2 e (1 —[%) podem também se
particionar em blocos da mesma forma que nos casos anteriores. Especificamente vamos

restringir nossas consideragoes da nova situacao também a um subespago de dimensao
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2 que é expandido pela base {\¢1>, ]¢,1>}. Com estes argumentos chegamos a concluir
que a interacao de exchange para o caso do singleto nao contribui ao Hamiltoniano total.
Desta maneira chegamos a obter que contribuicao da interacao de exchage é devida
exclusivamente ao dubleto e dada simplesmente por %éioub) = Hew = 2upScHI,
onde I representa a matriz identidade de ordem 2 x 2. Agora se juntamos todos os
argumentos anteriores, o Hamiltoniano de interesse principal no subespaco expandido

pela base {|p1 >,|p_1 >} é escrito como:

H = 2upScH.I — a)S.o., + (“ J;a*>% + i(a _26‘ >ay (4.7)

O problema de diagonalizagao pode ser melhor estudado se fazemos uso da inter-
pretacao geométrica da situacao, mas para isso vamos definir os vetores: ¢’ = 2upH.ec+
ale, e ¢" =2upH.e; — al\|e,, onde e, e e, sdo vetores unitarios que apontam ao
longo dos eixos ( e z respectivamente. Além disso, as componentes do vetor de spin sao
projetadas nos eixos (" e (", e denotamos elas por S¢ e S¢v respectivamente. Podemos
usar a figura 4.5 para ilustra melhor a situacao tratada, no qual os operadores de spin
sao projetados no subespago de dimensao 2. Entao se agora aplicamos o teorema do
cosseno podemos obter os dois vetores ¢ e ¢, no nosso sistema de eixos e que vai
nos permitir escrever a matriz Hamiltoniana associada em termos dos elementos de
uma matriz de rotacao, mas para fazé-lo note primeiro que o angulo entre e; e e, ¢
justamente 6. Também como os vetores sao unitarios, resulta que e, - e, = e;-e; =1
e ec - e, = cosf respectivamente, assim para aclarar as expressoes nos faremos so por
estas vez ((F) := (' e também () := ¢”. Por tanto os comprimentos dos vetores ¢’ e

¢" ficarao dados por:
1/2
¢(®) = <4M2BH3 + da| N ppH, cos 0 + oz2|)\|2> (4.8)

Para completar nossa descricao, temos que levar en conta as operagoes de rotacao no

potencial de campo cristalino de baixa simetria. Com isto, a matriz Hamiltoniana no
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Figura 4.5: Defini¢oes das diregdes ¢’ e ¢, como também os angulos € e §. Mas as
direcoes do eixo trigonal e da magnetizacao sao indicadas por z e ¢ respectivamente.

sub espaco considerado fica dada pela seguinte expressao:

oo [0 of (4.9)
a*R ("Se

Agora vamos supor que H atua nos estados |\IIM> de nosso sistema os quais sao
assumidos ortogonais. Entao o passo seguinte é resolver a equacao de Schrodinger
H|W M> = Ey |V M>, daqui vemos que até este ponto o problema acaba sendo reduzido
a determinar os auto-valores do sistema algébrico (Harn — Eydarar) = 0. Portanto,
no espaco de dimensao reduzida, o problema matricial conduz a achar as solugoes de
uma equacgao polinomial de grado dois. Essas solucoes das que estamos falando estao

dadas na expressao seguinte:

(4.10)

2
By=% <<<' Py (C— 0 %_Mm>

Resulta evidente da equagao (4.10) a dependéncia explicita que possuem os niveis

de energia E); com os elementos R da matriz de rotacao. FEntao, a seguir nossa
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tarefa consiste em determinar como sao os elementos R para o caso quando o spin
¢ 5/2. Um fato muito bem conhecido da mecanica quantica é que em forma geral
existe uma expressao para a matriz de rotacao que pode ser obtida mediante o calculo
explicito dos elementos matriciais de um operador de rotacao usando a formulacao de
Wigner [4, 110]. Nesta situagao tal operador de rotagao é definido por médio da relagao
D), (a,6,7) =e"™ed , (§)e~™ onde los elemento de matriz &’ ,  sdo definidos de

acordo com:

&, (8) = \/<(j‘7_:_$§:8 : :,))', (cos g>m+m’ <sen§>m_mle1mm/’m+m/(cos §)  (4.11)

mem’,m+m’

mm (cos §) sao os polindomios de Jacobi definidos por médio da

onde as fungoes

expressao [111, 112, 113, 114]:

! ! -

P2 (cosd) = Z o nfi;;&;i;;@ — (c052 g>k< — Sen2g)” k (4.12)
onde ny, ny e n sao inteiros e o indice da soma percorre todos os inteiros para os
quais o argumento dos fatoriais sao definidos positivos. Aproveitaremos os resultados
estabelecidos nas equagoes (4.11) e (4.12) para achar a matriz de rotagado. Agora, o
momento angular total J = L 4+ S de nosso sistema, ¢ justamente o spin, pois para
ocaso dos fons Mn?* que estdao sendo considerados em seu estado base, temos que L
é nulo. Além, a rotacao é feita num plano de tal forma que em esta situacao temos o
caso em que o = v = 0. Portanto, todo é reduzido ao calculo dos elementos din,m(é) sO.
Entao, teremos que Ry = wa,M(O, 9,0) = dgw,M(é). Para simplificar ainda mais a
situacao definimos as quantidades t = ¢(J) = cosd e s = s(d) = send. Agora bem, como
o valor do spin é S = 5/2 entdo a matriz de rotagdo serd de dimensao 6 x 6, mas de
todos os elementos de matriz s6 aqueles que fiquem na diagonal principal serao os que
maior contribuicao fardo ao espectro energético. A seguir expressamos os elementos

que estao na diagonal para os valores positivos de M, é dizer M = {1/2,3/2,5/2}, as
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mesmas expressoes sao validas quando o valor e M é negativo portanto:

R1/271/2 = (5t4 — 1Ot282 + 584 — 3t2 + 52), R3/2?3/2 = t3 (t2 — 382), R5/2’5/2 = t5

t
2

(4.13)
Pode ser observado da equacao (4.13) que os elementos matriciais Ry dependem
do angulo entre os spins ao longo dos eixos ¢’ e (", isto é, dependem da quantidade
0. Portanto, o jeito para determinar a § é simples, é suficiente voltar novamente a
figura 4.5 e dali usar a trigonometria elementar. Especificamente, usamos o teorema
do cosseno no triangulo AOCA. Assim de acordo com os argumentos anteriores nos

conseguimos chegar a seguinte expressao:

cosd = (1_d2/4> 11 (4.14)

1+d?/4 —\2

As quantidades d e x que aparecem na equacao (4.14) sao definidas por d = a|\|/upH.
e x = ycosf respectivamente. Se substituimos a expressao encontrada para cosd em
(4.14) o resultado que aparece serd uma expressao algebraica extremadamente longa
e complicada, mas mesmo assim nao é preciso porque nossas consideragoes futuras
estarao baseadas na suposicao que a magnetizagao vai se deslocar muito pouco do eixo
de simetria z. Além temos que adicionar a expressao que define a y para que cos d este
definido por completo. Isto ultimo significa entao que depois de fazer as manipulacoes
algebraicas necessérias ¢ conseguido que y = (dappH.|\|)/(4p%H? + o*|A|?). Pelo
dito, aproximaremos o valor de §, ao expandir as expressoes que dependem de § e x

numa serie de potencias e pegamos os termos da ordem mais baixa até conseguir:

5= ( O";' ) send (4.15)

HBile

O passo seguinte é expandir o niveis de energia para calcular a fungao de particao e
assim obter finalmente as constantes de anisotropia, ou melhor a constante de aniso-
tropia de primeira ordem que é nosso principal objetivo. Isto é conseguido de forma

mais facil se primeiro reescrevemos a ¢’ e (" como fun¢oes de 6, d e x. Portanto, depois
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de simplificar é obtido as seguintes relacoes:

("= (2upHe)\/1+ d?/43/1+

(4.16)
("= 2upH )/ 1+ d?/4\/1 — x

Se as expressoes que temos conseguido para ¢’ e (" sdo substituidas na expressao (4.10),

esses niveis de energia sao transformados da seguinte maneira:

Ey = yu(d) (Vl+x+\/l—xi\/§(1—\/1—7x2)m\/l+ (il )

29%,(d) (1 = V1= x?)

(4.17)

Com o propésito de escrever o mais simples possivel a expressao que define os niveis de
energia, temos definido a quantidade 7,/(d) convenientemente por médio da expressao
Yu(d) = pupHM(1 + d?/4)1/2. Mas pelo visto em (4.17), a expressio que define a
energia é complicada demais. Entao, um passo fundamental é expandir os Ej; numa
serie de potencias em Y e considerar os primeiros termos da expansao. As duas razoes
principais de isto sao, primeiro o complicado que é empregar a expressao completa
para E); e em segundo lugar que é o argumento mais importante é que o deslocamento
da magnetizacao em relagao ao seu eixo de equilibrio é bastantes pequeno. Seguindo
com nossas consideragoes acerca da serie de poténcias, quando dizemos que tomaremos
as ordem mais baixas, especificamente estamos indicando que a aproximacao tomada
vai até segunda ordem em |aRysp| € x somente. Além disso, levamos muito em conta
a dependéncia linear que possui v, com M. O anterior significa que a energia na
aproximacao considerada dependera da primeira potencia de M, como também de seu
inverso. Isto significa entao que Fy; = —F_j;. Também é importante lembrar que os
valores de M sdo iguais a +1/2, £3/2, +5/2. Entao, por razoes de conveniéncia agora
definimos um M,,;, = 1/2 e também M,,,, = 5/2, e assim quando tomemos somas
estendidas em M para todos seus valores, istas serao tomadas no intervalo positivo sé.

Na expansao em serie da equagao (4.17), tomamos o sinal superior em 4 para definir
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E](\}) e o sinal inferior para definir E](VQI) respectivamente, ficando entao que:

1 aR 2

EY = 29a — —vx® + yux + laRamal”
4 27X (4.18)

E(g) —9 1 2 ’CLRMM‘Q

M = VM—ZVMX _VMX_Q’Y—MX

Com os auto-valores de energia aproximados pela forma dada em (4.18), agora passa-
mos a calcular a funcao de particao. Antes disso, é importante ressaltar Ey; e E_j;
dependem dos angulos entre a magnetizagao e o sistema de eixos trigonais, isto signi-

fica que se 0; é um de tais eixos, entdo Z; = Z(6;), além disso, tomando o fato que

Ey = —E_ )y achamos que a forma da funcao de particao é dada por:
+ Moz Ez(\?
Z; = QMXM: | ZT:COSh KT (4.19)

Na equagao (4.19), r = 1,2 posto que existem dois auto-valores de energia, Kp a cons-
tante de Boltzmann e obviamente T representa a temperatura. Antes de determinar a
constante de anisotropia, precisamos calcular a energia libre de Helmholtz, que é defi-
nida por F'= —NKgT }_;In Z;, entdo se jogamos (4.19) na defini¢ao de F', a energia

livre ficara dada por:

NKBT +Mmazx E](\Z) (93)
F = F[) — NI Z In < Z Z COSh W (420)
j M=Mpin T

onde N; é o nimero de ions magnéticos que ha numa cela e Fj sera uma energia que
possuira o sistema no equilibrio. Assim, F’ contem a contribuicao que faz um ifon devido
a que implicitamente estamos usando a aproximacao de um ion mesmo. Para avancar
um pouco mais, precisamos supor que a magnetizacao no cristal estd inicialmente
orientada paralela ao eixo [001]. Logo apds de aplicar um campo magnético no plano
(011), ela é desviada um angulo ¢ de sua orientacdo original. Portanto ao tomar
como referencia o conjunto de eixos de simetria (111), estabeleceremos a relacao entre
as orientacoes da magnetizacao e esses eixo, assim calcularemos a funcao de particao

explicitamente e dai expandir-la em termos de ¢ com o que podemos achar a Kj.
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Entao, para determinar o angulo, lembre-se que para dois vetores quaisquer, ry e 7o,
com coordenadas esféricas angulares (01, 1) e (02, ¢2) respectivamente, o angulo ~y entre
eles é dado pela relagao cosy = cos 6 cos Oy + senfisenfy cos(p; — ¢o). Se tomamos um
sistema de eixos ortogonais num cubo unidade, os angulos entre a magnetizacao e o

conjunto de eixos (111) ficam dados pelas seguintes expressoes:

cos b =

<sem/1 +v2cos 1p>, para [111].

N~ DN~

<senw —V/2cos 1/1), para [111].

cos b3 =
(4.21)
1 .

cosfy = — §<sen¢ + /2 cos w), para [111].

cosfy = — %(Senw — /2 cos w>, para [111].

Agora usamos as relagoes dadas em (4.21), nas expressoes dos niveis de energia (4.18).
Com isto, conseguimos que a energia livre dependa de uma variavel angular sé em lugar
quatro. Voltando para uma de nossas principais suposicoes de pouco deslocamento da
magnetizacao de seu estado de equilibrio, podemos expandir a F'(1)) numa serie de
Taylor ao redor do ponto ¥ = 0. Daqui, o termo que é proporcional a v? serd a

constante de anisotropia K; que tanto temos procurando, isto é:

F() = F(0) + {dF(w) . [dQF W)

ak(v) d*F(y) ) \
di ng 2| dy? LO@D +O(”) (4.22)

O termo proporcional a 1 é nulo, pois é de esperar que a energia alcance um minimo
ao longo do eixo [001]. Concluimos entdao que K; = F"(0)/2, assim para expressar em
forma simplificada a K; empregamos os argumento seguintes: primeiro que d é pequeno
demais de forma que cos(d/2v/2) e sen(d/2v/2) podem-se expressar de forma aproxi-
mada, para o caso do cosseno como 1 e para o casso do seno como (d/ 2\/5), o segundo
argumento é que para y tomamos a aproximacao y ~ d. Istas duas aproximacoes sao
justificadas pelo alto valor que tem a energia de exchange sobre a intensidade do aco-

plamento de spin-érbita. Também, precisamos definir algumas quantidades adicionais
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com o propédsito de ter uma expressao mais compacta, isto é:

V2|af?

1
= ——(2m + 1)l + =2
v (2m + alMl+ Z e

22

1 Ja?
T, =—(2 Dal\| - ————— 4.23
1 D = A (4:23)
2v/2|a? 1
V2l (2m + 1)a\|

" 2m+ DalA 2v2

Nas expressoes anteriores, os valores tomados por m sao, m = 0,1, 2 e elas sao quan-

tidades auxiliares que permitem definir os polindomios trigonométricos hiperbdlicos se-

guintes:
alA| Un

Po( Zcosh { 2m + 1>KBT cosh KT
Py( ZTQ cosh |(2m + 1) —— ol cosh Un_

KgT KgT

ol . (4.24)

Py(T) = zm: W, cosh {(Zm +1) KBT} senh (KBT)
Ps( ZT cosh |(2m + 1) —— ol senh Y

KgT KgT

Finalmente, chegamos & expressao para a constante de anisotropia K;(T') que é sim-

plesmente dada por:

= (257) ([KPTQTJ - Rt K]DTQT)D 429)

O conjunto de equagoes (4.23), (4.24) e (4.25) ¢é usado para interpretar os resultado

expostos na secao 4.1. Na figura 4.6 sao apresentados os dados experimentais repre-
sentados pelos pontos verdes e a linha sélida representa o melhor ajuste desses dados
conseguido com a equagao (4.25). Com nosso modelo, foi conseguido que o melhor
ajuste fornece os valores de dois parametros independentes que surgem no desenvol-
vimento da teoria, isto é, a = 19.5 cm™! e também a|A| = 20.4 cm~!. Na figura 4.6

também sao apresentadas trés curvas adicionais para testar a sensibilidade do modelo
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Figura 4.6: Variacao da constante de anisotropia magnética relativa como uma funcao
da temperatura no RbMnF3. Os pontos verdes representam os valores dos dados ex-
perimentais da figura 4.4 e a curva solida corresponde ao melhor ajuste com o modelo
desenvolvido para os valores dos parametros a = 19.5 e a\ = 20.4 cm™! respectiva-
mente. As trés curvas tracejadas adicionais, vermelha, azul e roxo sdo para os valores
de aX =22.0, aX = 18.0 e X = 20.0 cm ™! respectivamente.

em relagao a variagdo do produto «|A|. Embora os resultado tedricos encontrados para
explicar a forma da curva de anisotropia sao muito bons e que além do mais sao muito
diferentes a aqueles apresentados nas referencias [45, 115], ele ndo permite a deter-
minacao unica dos parametros a e X\. Mas isso nao é um problema porque de acordo
com as medidas feitas das energias Jahn-Teller para os fons de Mn?* em RbMnF3 por
meio de medidas da largura de linha de fonons, é possivel determinar que o valor da
constante de acoplamento spin-érbita ¢ igual a A = 29.0 cm™! [116, 117]. Combinando
este valor com o resultado conseguido no melhor ajuste dos dados experimentais, se
conclui que o valor do coeficiente o para o momento angular dos fons Mn?* é igual a

a = 0.7 que é menor que 1, justamente como era esperado.
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CAPIiTULO B

CALCULO DAS TAXAS DE RELAXACAO EM
PROCESSOS DE ESPALHAMENTO DE
3-MAGNONS E 4-MAGNONS NO YIG

Introducao

Para compreender a dinamica da propagacao de ondas de spins num sistema ferro-
magnético é necessario conhecer a maneira como acontecem as interacoes entre os
magnons, mas a discussao da relaxacao de ondas de spins que faremos neste capitulo
serd baseada em YIG levando em conta os comentérios que foram feitos deste material

na segao 1.3.2.

O calculo das taxas de relaxacao em YIG empecou hd muito tempo. As contribuicoes
tedricas e experimentais pioneiras foram feitas em principios da década dos anos ses-
senta do seculo passado[118]-[128]. Apesar disso, retomaremos o célculo porque pre-
cisamos determinar os tempos de vida para descrever as propriedades de transporte
em YIG. As taxas de relaxacao foram investigadas para vetores de onda com com-
primentos pequenos tedrica e experimentalmente. Mediante técnicas de bombeamento

paramétrico de micro-ondas foi possivel fazer medicoes detalhadas das taxas de re-
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laxacao para magnons de vetores de onda com comprimentos da ordem k < 10% cm™!

[129]. Em monocristais de YIG, as taxas de relaxagao variam linearmente com k e
estao compreendidas na faixa m, =~ 1 — 100 MHz a temperatura ambiente. Os resulta-
dos obtidos experimentalmente sao explicados satisfatoriamente por meio de processos
de relaxacao de 3-magnons, conseguindo-se predizer o comportamento linear com k£ e
a temperatura. Em contraste, a maior contribuicao dos mégnons que aparecem nas
equacgoes integrais que descrevem as propriedades de transporte sao devido a magnons
com numeros de onda muito grande, e estes nao tem sido investigados com muito
detalhe. Experimentos de micro-ondas de frequéncia muito alta, indicam que os pro-

cessos de 4-magnons sao predominantes para ntiimeros de onda k& > 10% em™! [130, 131].

Por outro lado, a relaxacao de ondas de spins devido a processos de 4-magnons foi
investigada para antiferromagnetos [50, 106], e as medidas experimentais foram feitas
usando técnicas de espalhamento ineldstico de néutrons. Apesar disso, até o momento
nao existem medicoes experimentais e tampouco calculos tedricos para ferromagnetos.
Entao, neste capitulo estudaremos teoricamente o amortecimento de ondas de spin
através do calculo das taxas de relaxacao, quando elas se propagam no interior de
um filme de YIG. Em todos os caso a seguir, os processos de interacao entre magnons
serao baseados exclusivamente em dois principios fundamentais da fisica: a conservacao
do momento, e a conservacao da energia. Assim, vamos primeiro a determinar as
expressoes das taxas de relaxagao para os processos de espalhamento de 3-mégnons e

logo apds para o caso de espalhamento de 4-magnons.

5.1 Calculo das taxas de relaxacao em processos de
espalhamento de 3-magnons em YIG

A seguir, vamos calcular as taxas de relaxagao num processo de espalhamento de 3-
magnons. Entao, em forma geral os processos onde interagem trés magnons sao sub-

divididos em duas categorias: espalhamento de 3-mégnons por confluéncia e processos
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espalhamento de 3-méagnons por splitting. Como pode ser observado da figura 1.14
(a), em um processo de confluéncia convergem dois mégnons num mesmo ponto com
vetores de onda k; e ko, para formar um novo magnon de vetor de onda k3 igual a soma
dos dois magnons interagentes. Em contraste, num processo de splitting um magnon
de vetor de onda k; decai em dois magnons de vetores de onda ks, e ks, ilustrado na
figura 1.14 (b). Portanto, o Hamiltoniano mais geral para descrever a interacao de trés
bosons, onde o momento é conservado esta dado por:

2 (3M) _ Z CEMat ol @Ak — Ky — k) + c.c (5.1)

Imn “"n"'m
Imn

onde a' e a sdo os operadores de criacdo e destruicdo de bésons, c.c significa com-
plexo conjugado e C’l(i]\f) os coeficientes que fornecem a intensidade da interagao de
3-bésons. A forma de H®M) indica que teremos elementos de matriz para os dois
processos, confluéncia e splitting. Assim, para formular o Hamiltoniano completo H
do sistema, levamos em conta todas as interagoes dadas em (1.42). Entao, ao expandir
‘H em operadores de magnons, encontramos que tanto a interacao de exchange como a
Zeeman nao contribui ao Hamiltoniano de terceira ordem. Esto significa que a H M)
contribui somente a interacao dipolar. Além do mais, a equagao (5.1) é uma maneira
conveniente de escrever a equagao (1.82). Substituindo as equagoes (1.57) na contri-
buicao Hg’gp dada em (1.56) e usando a simetria de inversao espacial, encontramos que

o Hamiltoniano dipolar de terceira ordem fica.

1/2
HEM = 2 (2SN)

9 Z f(e, go)a;cla22ak3A(k3 — k1 — k) +cc (5.2)

k1,k2 k3

onde (0,¢) é uma abreviagao de (01,65, 01, p2) e f(0,¢) é a funcao definida pela

expressao seguinte:

f(8, @) = e"?kisenby, cos Oy, + e'¥k2senby, cos O, (5.3)
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Se comparamos as equagoes (5.1) e (5.2), encontramos que os coeficientes que fornecem

a intensidade da interacao de 3-magnons é dado por:

2SN\ /2
Cian) = COM) = 2 ( e ) (6. 9) (5.4)

5.1.1 Elementos matriciais do Hamiltoniano de 3-magnons para

os processos de confluéncia e splitting
Processos de confluéncia

Para calcular a taxa de relaxagao num processo de confluéncia, vamos supor que temos
dois estados, um inicial denotado abreviadamente por \z> e outro final denotado por
|f > O estado final é produto da criagdo de um magnon de vetor de onda ks, devido a
aniquilagao de dois magnons de vetores de onda k; e ks respectivamente. Definimos os
dois estados, como i) = |nk,, Nk, , Nk ) € | ) = |, —1, ngg, — 1, nigy+1) respectivamente.
Portanto, os elementos matriciais do Hamiltoniano H®™), usando os estados \z> e|f >

os quais denotamos por H,; =< fIHBEM)|i > sdo iguais a:

3M
’Hl(]cc) = Z Cl(mn)<nk1 — 1, nk, — 1,y + Lafal,arne, , iy, e, ) A (K — Ky — k) + c.c
Imn

(5.5)
Se observa da equacao (5.5) que para todos os valores possiveis de [, m e n, a primeira
soma ¢ nula, isto é devido a forma como foi definido o estado final. Para o segundo
termo que corresponde a parte c.c, temos duas contribuicoes diferente de zero. Uma
para os valores de [ = 3, n = 1 e m = 2, ou seja o termo proporcional a agalag, e
outra para os valores de [ = 3, n = 2 e m = 1, correspondente ao termo proporcional a

agaQ(zl. Assim, usando estes argumentos obtemos que o elemento matriciais nao nulo

fica.

HY = (Chia + Ciog) V1 1ty (g, + D) A (3 — Koy — ko) (5.6)
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Processos de splitting

Ao considerar o caso de um processo de espalhamento de 3-mégnons de splitting,
observamos que existe uma semelhanca entre as estruturas algébrica das equagoes, e
também da geometria das interagoes. Portanto, definimos os estados inicial \z> e final
| /), para esta nova situagao como: [i) = [nk,, Ny, g ) € | f) = e, —1, niy +1, ng, +1).

Assim, os elementos matriciais do Hamiltoniano sao dados pela seguinte expressao:

'HZ(;) — Z Crmn{ni, —1, e, +1, ngy +1]al al i n, , niy, e YA (Ky— ke — k) +c.c (5.7

Ilmn

Também observamos que para todos os valores possiveis [, m e n, havera contribuicoes

diferentes de zero somente quando os valores para os indices sejam: [ = 1, n = 3 e

m = 2 para o termo proporcional a alagag ouquando [l = 1, n = 2 e m = 3, que

corresponde ao termo proporcional a alaga; Portanto a contribuicao nao nula num

processo de splitting, conduz aos elementos matriciais seguintes.

H = (Cisz + Cus2) V/rk, (i, + 1) (1, + D A(Ky — Ky — ks) (5.8)

Por outro lado, os processos inversos nos quais as direcoes das setas sao invertidas e
fazem contribuicao aos elementos de matriz, sao obtidos de forma similar como se obtive
as expressoes ( 5.7) e (5.8). A representagao pictérica desses processos sao ilustrados

pela figura 5.1.

5.1.2 Dinamica da relaxacao de 3-magnons

Para calcular as taxas de relaxacao de 3-magnons, vamos supor que as populacoes de
magnons caracterizadas por vetores de onda k1, ks e k3 sao denotadas por ng,, nk, € Nk,
respectivamente. Também, 7, , Nk, € g, representaram as mesmas populacoes quando
elas alcancam o equilibrio térmico. Portanto, toda a dinamica de uma das populacoes
é obtida a partir de somar sobre todas as transicoes possiveis entre os estados inicial
|z> e final |f > em cada um dos dois processos. Assim, precisamos aplicar as regras da

mecanica quantica para calcular as probabilidades de transicao PT. Entao definimos a
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Figura 5.1: Ilustracao geométrica dos processos de espalhamento de 3-mégnons inversos
aos processo de confluéncia e splitting ilustrados na figura 1.14.

taxa de deslocamento no tempo de uma das populacoes de magnons, digamos de ng,,

de seu estado de equilibro térmico como:

dz:l = (PT%H - PTnk1_1> (5.9)
ko,k3

onde PT,, i representa a probabilidade de transi¢ao de que a populagao de médgnons
ng, aumente em um pela criagao de um magnon de vetor de onda k; ao acontecer uma
transicao entre os estados \z> e | f> respectivamente. PTnkl,l representa o contrario.
Assim, de acordo com a teoria de perturbacoes do tempo, em um processo de transigao
entre os estados |z> e|f > onde a energia é conservada, ocorre com uma probabilidade
igual a:

2 B
PT;; = f\<f|7-[(mt)|2>|2§(Ef —E)) (5.10)

As equagoes (5.9) e (5.10) sao vélidas para qualquer nimero de particulas interagentes
e serao aplicadas para os casos de interacao de 3-magnons e 4-mégnons. Usando as
equagoes (5.6), (5.8) em (5.10) e substituindo o resultado na equagao (5.9), obtemos
que a taxa de deslocamento no tempo da populacao de magnons de vetores de onda k;

é dada por:
dn1

2m
Sy O P D () (511)

ka,k3
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onde os indices (¢, s) se referem a processos de confluéncia e splitting respectivamente.
Assim, ao considerar os processos inversos, encontramos para o caso de confluéncia que
Ne = Ny (Ney + 1) (Ngey + 1) — nge, Mg, (N + 1). Supondo que as populagoes de mégnons
Nk, € Nk, mantém seus valores do equilibrio térmico 7, e fig, respectivamente, obtemos
que n. = —(Ng, — Nk, ) (Mg, — 7k, ). A conservagao da energia que é argumento da fungao
delta de Dirac na equagao (5.11) é abreviada por, Aw, := fug, — fwg, —iwg,. Da mesma
maneira, a conservacao do momento é representada por meio de k. := ks — k1 — ks.
Estes argumentos sao igualmente aplicados para o caso de splitting. Além do mais,
para as duas situagoes encontramos que o modulo ao quadrado dos coeficientes da
interagiio sio iguais, isto ¢, [CPM)2 = |[CPM)|2 = |Cyy + Cy1o]? = |CBM)|2. De acordo
a isto, a equacao que governa a dinamica populacional de estados de magnons com

vetores de onda k;, para processos de confluéncia e splitting é dada por:

dnkl . 1

dt Te.s

(MK, — Nk, ) (5.12)

Os valores de 1, no equilibrio térmico correspondem a funcao de distribuicao de Bose-
. . -1 - .
Einstein, n, = (exp(ﬁhwk) — 1) . Entao usando os argumentos expostos anterior-
mente, e depois de fazer as simplificacoes respectivas, encontramos que as expressoes

para T ! sao dadas por:

1
= Z |COM? (ny — 7i3) 6 (hwe) Ak
f _ e (5.13)
—= D ICEMP (g + np + 1)5(hw,) A(k,)
Ts k2 ,k3
Usando a conservagao do momento simplificamos as somas dadas em (5.13):
L 27 s, |C(BM)|2hBew
T_c B ( t— 1) kZ <€th“’2 _ 1)(€hﬁw1+2 _ 1)5(hwl+2 - hwl - hw?)
’ (5.14)

3M)|2
L W 1) [CED]
~ R > (e — T)(ehpors —1)
2

5(71(&11 — hWQ — hwl,Q)
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Transformamos as somas dadas em (5.14) em integrais, e a integracdo em k é esten-
dida até o limite da primeira zona de Brillouin. Em consequéncia, a representacao
integral das taxas de relaxagao para os dois processos de espalhamento de 3-magnons

considerados, sao expressadas como:

LT [
TC 47T2h 2 (ehBWQ — 1)<€ﬁ,6w1+2 _ 1)

LV s 3 [eiasbi
T_s B 87'('277,(6 N 1) /d k2 (eﬁﬁu& _ 1)<€hﬁw172 _ 1)6(hw1 - hw? - hwl*Q)

5(hw1+2 - hwl - hw?)
(5.15)

As integrais dadas em (5.15) s@o simplificadas ainda mais usando o principio de con-
servacao da energia, isto permite expressar os integrados em termos de fungoes mais
simples. Assim depois de alguns procedimentos adicionais essas expressoes ficam:

V hﬁwl ﬁm}g Bhwl_;,_g
— =———senh | —— dlo|CBPM) 2csch | = | csch O(wiig — Wy —w
7. 8m2h? { 2 ]/ 2O 2 R R

1 % hBw hw hwq_
- = <47T7”7L)2senh [ 52 1} /d3k:2\C(3M)|2(:sch [62 2] csch [B 21 2] d(w1 — we — wy_2)

—_

(5.16)

O passo seguinte é obter as expressoes que aproximem as integrais dadas em (5.16).

5.1.3 Reaproximando as expressoes das taxas de relaxacao de

3-magnons para os processos de confluéncia e splitting

Retomando as expressoes integrais das taxas de relaxagao dadas em (5.16), vemos que
obter uma solucao simples é imediata resulta uma tarefa complicada. Podemos ob-
servar, que a principal dificuldade vem da funcao delta que garante a conservacao da
energia nos processos de espalhamentos. Para resolver esse problema vamos aproximar
o argumento da funcao delta de tal forma que obteremos uma expressao simplificada

que facilita as estimagdes numéricas de 7. ' e 7;'. Especificamente, as duas com-

S
plicacoes maiores estao nos argumentos das frequéncias wi,o € wi_s, posto que seus
subindices estao indicando que devemos tomar as magnitudes da soma dos vetores de

onda ki e ky dos magnons interagentes, como também a diferenca desses vetores. De
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acordo com o anterior, tomaremos uma aproximacao da frequéncia wy dada na equacao
(1.63). Por simplicidade, vamos fazer wy = yHy e wa = 225J/h, onde o valor empre-

gado para w4 corresponde ao obtido do ajuste da segao (1.3.2).

A seguir, reescreveremos a equagao (1.63) supondo que o valor de campo magnético
aplicado Hy é diferente de zero e também que v, # 1. Portanto, podemos escrever a

relacao de dispersao wy da seguinte maneira.

wasen by )1/2 (517
]

Wi = [WO +wa(l— 7’“)} (1 + wo +wa(l — 7k

De acordo com a condigdo para escrever a equacao (5.17), a faixa de valores de
frequéncia na qual wysen®6y, > wy + wa(l — ) ¢ muito estreita. Assim, tomare-
mos a situagao contraria, de forma que ficarmos fora dessa faixa de valores. Em acordo

com isto, o fator da raiz quadrada em (5.17) pode ser aproximado como:

2 1/2
wyrsen®fy, (war/2) 9
1+ ~1+ sen-f 5.18
( wo+wA(1—7k)> wo +wa(l — k) * (5.18)

Tomando a aproximagao (5.18) e substituindo em (5.17), a frequéncia aproximada que

denotaremos por w,(ca) ¢ dada pela equacao:

1

W & w,(f) =wp +wal(l =) + §sten29k (5.19)
A fim de reafirmar nossa aproximagcao, vamos comparar a relacao de dispersao original
e aproximada. Entao, faremos quatro graficos como funcao do vetor de onda k de wy

(a) :
com w,, ' respectivamente.

Na figura 5.2 apresentamos quatro graficos, em cada um deles desenhamos a wy e w,(ca)

para quatro faixas diferentes de valores de k. Em relagao a w,(ca) ha oito curvas, cada
uma de las para um valor fixo de campo magnético aplicado Hy. No grafico 5.2 (a),
as relacoes de dispersao exatas e aproximadas sao desenhadas na faixa de valores de

k igual a 0 < x < 0.03. As curvas vermelhas que correspondem a wy sao tais que a
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Figura 5.2: Comparagao das relagoes de dispersao wy e w,(f) definidas pelas equacoes
(5.17) e (5.19). Se assume que as duas expressoes sao aplicaveis ao YIG na primeira
zona de Brillouin. Para realizar as estimativas numéricas das taxas de relaxacao, é
necessario fazer uma comparacao entre estas relagoes. Por ista razao, sao desenha-
das como uma fungao do vetor de onda reduzido k/kzp, e assim poder observar seus
comportamentos en funcao de k.
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primeira curva subindo ao longo do eixo vertical é para um valor de campo magnético
aplicado de 0.10 kOe. A segunda curva é para um valor de campo magnético de 3.50

,(ca), e ha oito em total, a primeira é para

kOe. As curvas pretas correspondem a w
um valor de campo magnético aplicado de 0.10 kOe, para as curvas seguintes, o valor
de campo magnético aumenta em passos de 0.49 kOe aproximadamente até alcancar a
curva superior onde o campo aplicado é 3.50 kOe. Nos graficos 5.2 (b)-(d) apresentamos
também as curvas de wy, e w,(ca) para os mesmos valores de campo magnético aplicado,
mas as faixas de valores de k sao iguais a 0 < x < 0.1, 0 <2z <05e0<2z<1.0
respectivamente. Entao, para estes ultimos trés graficos podemos observar que somente
em 5.2 (b), na faixa de valores 0 < x < 0.1 existe uma diferenga clara nas relagoes de
dispersao wy, e w,(:). Para as curvas restantes dos gréficos 5.2 (¢)-(d), a diferenga ja nao
é perceptivel e s6 aparece uma curva, ou seja a vermelha. Todas as curvas da figura
5.2 foram feitas para o angulo de dispersao 0 = /2. Com isto podemos concluir que
para z > 0.05 e qualquer valor de campo magnético aplicado podemos tomar a w,(:)

em lugar de wyg.

Processos de confluéncia

Com as consideragoes feitas anteriormente, podemos reescrever de forma aproximada
os argumentos das fungoes delta das taxas de relaxacdo. A aparicao de |k; + ks e
|k1 — k2| nas expressoes que definem a wy o € wy_s respectivamente em (5.16) requer
calcular outras quantidades adicionais, como por exemplo os angulos de espalhamentos
dos magnons resultantes na interacao. Naturalmente, isto também exige fazer algumas
aproximacoes além das consideradas. Entao para empecar, consideremos primeiro o
caso de confluéncia, mas antes disso, vamos determinar o angulo que faz um magnon
de vetor de onda igual k; + ko em relacao ao eixo z. Portanto, imagine que dois
magnons com momentos bem definidos e caraterizados pelos vetores de onda k; e ko
convergem num mesmo ponto O, formando um méagnon cujo momento ¢é igual a soma
dos interagentes e seu vetor de onda resultante é k, = k1 + ko. A situacao geométrica
que descreve esta interacdo é ilustrada na figura 5.3. Denotamos por (k;,0;, ;) as

coordenadas polares esféricas associadas ao magnon i-ésimo onde ¢ = 1,2. Também,
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X

Figura 5.3: Ilustragao geométrica da interacao de dois magnons de vetores de onda k;
e ko no espagp 3-dimensional para formar um mégnon de vetor de onda k,. O processo
em consideracao ¢é sujeito ao principio conservacao do um momento linear.

denotamos a magnitude do vetor de onda do magnon resultante na interacao como k;
e o angulo que existe entr.e ks e 0 eixo z é denotado por #,. Além disso, o angulo que
existe entre os vetores de onda k; e ks dos méagnons interagentes é denotado por o.
Adicionalmente, a magnitude do vetor de onda k,; em termos de k; e ko é dada por
k, = (k’f + 2k1ky coso + kg)l/Q. O passo a seguir, consiste em calcular o seno de 6,

para depois escrever de forma aproximada a conservacao da energia.

Remetendo-nos a figura 5.3, se observa que o seno do angulo 6, pode ser determinado
dividendo o comprimento do segmento de reta |[EA| pelo comprimento do segmento
de reta |OA|. Assim, temos que senf, = |[EA|/|OA|. Também pode ser deduzido com
facilidade da figura 5.3 que os comprimentos dos segmentos retas |[EA| e |OG| sdo os

mesmos. Usando o teorema do cosseno podemos determinar o comprimento de |OG]|,
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pois empregando os segmentos de retas |OF| e |[OH| encontramos que:
|OG|? = |OF|* + 2|OF||OH]| cos(¢1 — o) + |OH|? (5.20)

Projetando os vetores de onda k; e ks no plano XY obtemos que |W\ = kysenf; e

|OH| = kysenfl,. Entdo substituindo na expressao (5.20) encontramos que:
|OG|? = kisend? + 2k, kosensendy cos(p; — @) + k3sends (5.21)

Usando as equagoes (5.20) e (5.21) na definigao senf; obtemos que:

sen?f, — (k%sen@% + 2k kosenfysenfy cos(p1 — @2) + k‘%sen@%) (5.22)

k3 + 2k1 ko cos o + k3

Na equagao (5.22) aparece cos o, esta quantidade depende de todos os angulos polares
e esta definida como coso = cos 6 cos 0y + senfysend, cos(p; — p2) e serd usada para
escrever a aproximacao da conservagao da energia para os dois processos de espalha-
mento de 3-magnons. Podemos observar que nos integrandos das taxas de relaxacao
aparece cos fy, esta é uma das varidaveis de integragao e aproveitaremos essa variavel
para eliminar as fungoes delta de Dirac. Entao, para fazer as integracoes numéricas e

simplificacoes adicionais, usaremos u em lugar de cos 65.

Por outro lado, a expressao que define a senf, é relativamente complicada e aparece no
argumento de uma das deltas de Dirac da conservagao da energia, entao para elimina-
as, € necessario aproximar seu quadrado, por uma expressao mais simples. Para fazer
isso, vamos primeiro a aproximar o denominador da expressao (5.22). Note entao que

se k1 # 0 e ky # 0, sempre sera possivel expandir o denominador como:

L = ! + Ak s sen’o /2 +
k? + k3 + 2kikocosa (kL +ke)2  (ky + ko)t

16k3 k2
(k1 + k)8

sen*c /24 - - -
(5.23)
A pesar que a convergéncia da expressao (5.23) estd garantida sempre que k; # 0 e

ko # 0, ela convergird muito devagar se k; = ky e 0 = m. Entao, se assumimos que
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essas condigoes nao correspondem a nosso caso, podemos em boa aproximacao tomar:

1 1 Akey ke
k2 4 k2 4 2kikycoso — (ky +ko)? ' (ky + ko)t

16k2k3
(k1 + k)0

sen’c /2 + sen‘o /2 (5.24)

Usando a relacao sen?c/2 = (1 — cos o) /2, podemos escrever sem perda de geralidade

a equacao 5.24 como:

(kf + k3 + 2k ko cos O’) ~ A Ky, k) — 248 (By, ks) cos o + A (ky, ky) cos® o (5.25)

onde as funcgoes AEC)(k;l, ks) com i = 0,1, 2 que aparecem em (5.25) sao definidas pelas

expressoes seguintes:

k) = G Ty o
M) = o <k4i2> (5:26)
AP (ki ka) = %
Substituindo a expressao (5.25) em (5.22) obtemos o seguinte:
sen?d, %(k:fsen%l + 2k kosentysend, cos(p; — o) + kgsen202> (Aéc)(kl, ks) 5,27

— 2A§C)(k‘1, k) cos o + Agc)(k:l, ks) cos? a)

Lembremos que cos o depende de cos 6y e também de senfl. Além do mais, vamos usar
a u = cosfy como variavel de integracao para eliminar a funcao delta de Dirac que
aparece nos integrandos de 7, e 7,'. Também, resulta obvio que senf, é uma funcao
de u e pode ser escrita como uma serie infinita de potencias em u, mas é impossivel
tomar todos esses termos. Para resolver essa dificuldade, o que podemos fazer é uma
aproximacao de senfl, por meio de um polindmio de segundo grau em u = cosfy, é

dizer:

senfy = /1 — cos? 0y = a + bcos Oy + ccos? Oy := p(cos b;) (5.28)

Em forma muito geral, o polinémio aproximante p(u) = P,(cos ), é um artificio pen-
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Figura 5.4: Comparagdo da fungdo senfl; e os polinomios de Taylor Py(cosfs) e
Py4(cosfs) e também com o polindémio de aproximagao P,(cos ;) no intervalo [0, 7.

sado com o proposito de ter uma expressao simples que aproxime a funcao senf, =
V1 —cos? 6y em [0, 7], tal que a conservagdo da energia e todas as expressoes relaci-
onadas fiquem aproximadas o melhor possiveis. Portanto, ajustaremos os coeficientes
a, b e ¢ da equacao (5.28) no intervalo dito . De acordo com isto, podemos criar uma
expressao aproximada e além disso tratdvel para senf,. Uma razao adicional, é que
vamos também a limitar a interagdo dos méagnons para angulos tais que 0 < o < 7.

Entao com a aproximacao tomada vamos ter que coso e cos? o ficam:

cos o ~ ucos By + p(u)send; cos(Ap) (5.29)
5.29

cos? o ~ u? cos® 0 + up(u)sen(26;) cos(Ap) + (1 — u?)sen?d; cos*(Ay)

Consideremos agora a expansao da funcao senfly = /1 — cos? 6, numa serie de potencias
em cosfy, ao redor do ponto cosfy = 0. Denotamos os polinomios de Taylor de

grau dois e catorze da expansao como P(cosfy) e Py(cosfy) respectivamente. Esses
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polinomios estao definidos pelas expressoes seguintes:

1
Py(cosby) =1 — 5 cos?

1 1 1 )
Pyy(cosfy) =1 — 5 cos? Oy — g cos? 0, — 16 cos® 0y — 58 cos® 0, (5.30)
7 21 33
~ 955 cos'® 6, — 1024 cos'? 6, — 2013 cos'* 6,

Empregando o método de minimos quadrados, o melhor ajuste dos parametros a, b e
c da expressao (5.28) & fungio senfy em [0, 7] é: a = 1.000000, b = 6.572300 x 1079 e
c = —0.773625, os valores obtidos estao numa precisao numérica simples. Os graficos da
figura 5.4, compara as fungoes senfly, Py(cos 6y) Pi4(cos 0y) e P,(cos 02) respectivamente.
Dali, observamos que nosso polinémio aproximante p(u) resulta ser uma aproximagcao
melhor do que os primeiros polinomios de Taylor na serie de potencias em cos 6s.
Portanto, voltando a nossa discussao inicial da aproximacao de sen?f,, agora usaremos
as aproximagoes para cos o e cos? o dadas em (5.29) e substituido-as na equagao (5.28),

obtemos um polinomio em v que ¢ igual a:

k2sen0; + 2k kasenfsens cos(pr — 2) + k2sen®0y ~ J\ + J9u+ JPu®  (5.31)

onde as fungdes J\9, J\9 e J{ sdo definidas por:

Jéc)(A) :k:% + k‘fsen%l + 2ak; kosenby cos(p; — p9)
JO(N) =20k; kasend; cos(¢1 — ¢s) (5.32)

JSV(N) =2cky kosend; cos(pr — o) — k2

Para abreviar um pouco a notagao, representamos o conjunto de variaveis angulares
polares como A = (ky, ko, 01, 1, ¢2). Adicionalmente, o lado direito da equagao (5.25)

pode ser simplificado e expressar-se como funcao de u, ficando:

A — 249 coso + A cos? o = LI + L + L2 + L? (5.33)
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onde as funcoes L(()c), Lgc), e Léc) e L:(f) sao definidas por:

L) =AY — 204 send; cos(py — o) + A sen?0; cos? (1 — ©3)

L@(A) = a/lgc)sen(%l) cos(p1 — o) — 2/156) ( cos 01 + bsend cos(p; — ch))

Lgc)(}\) = Aéc) (cos® 0y + bsen(26;) cos(p1 — pa) — sen’d; cos*(p1 — ¥2)) (5.34)
— 2¢APsenb; cos(pr — ¢s)

LY(A) = cAPsen(26,) cos(py — p2)

Agora vamos escrever a sen®f, como um polinémio em u, para isso voltamos até a

equacgao (5.27). Entao, de acordo com os procedimentos anteriores obtemos:
29~ n© (c) (c) 2 3
sen“fs = N7 (A) + N7 (A)u + Ny (AN)u” + O(u?) (5.35)
onde as novas fungoes Ni(c)()\) sao definidas por:

NN = BTN LY (N
NP = TN + JONLY () (5.36)
NPA) = TN LN + TN L) + IO NLE (N

Agora falta fazer uma tultima aproximacao para inciar as avaliagbes numéricas das
taxas de relaxacao no processo de confluéncia. Especificamente vamos procurar uma
expressao aproximada para 7g,. Entao, note primeiro que a magnitude do vetor de

onda k, pode ser escrita como:
ke = (ky + ko) (1 — w2seno/2) '/ (5.37)

onde o fator k. estd definido por k. = 2v/kiks/(ky + k). Podemos novamente fazer
uma aproximagao, esta vez para a raiz quadrada dada em (5.37). Pode ser inferido
que sem importar os valores de ki, ko e 0 o lado direito de (5.37) estd bem definido
sempre que ki # 0 e ko # 0, pois todas as quantidades sao reais. Entao expandindo a

raiz quadrada em serie e tomando os primeiros trés termos da expansao, podemos em
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boa aproximacao tomar ks como.

2k1ko
(k1 + k2)

22k

/{S%(lﬂl‘i‘k‘g)— m

sen’c /2 — sen*c /2 (5.38)
Usando a relagio sen?s /2 = (1 — cos ) /2 a aproximagao (5.38) ¢ transformada em:

ko~ XS (K, ko) + X9 (ky, ky) cos o — X5 (ky, ky) cos o (5.39)

onde as funcoes Xi(c)(kl, k9) para i = 0, 1,2 sado definidas pelo conjunto de expressoes

seguintes:
. kiks kiks
Xo%ﬁﬁ_%ﬁwﬁ_@ﬁwg_mm+@ﬁ
(C) klkg klkz )
vk = G ( 2(k1 + ks)? 40
kik2
X )= M2
2 (k1 ko) 2(ky + ko)?

Usando as defini¢oes de coso e cos? o dadas em (5.29), podemos escrever (5.39) com

ajudas da expressoes (5.40) como:
ks = Yo(A) + O(u) (5.41)

onde O(u) contem as potencias de u e pode ser desprezado porque |u| < 1 e além disso
os termos que aparecem ali todos sdo menores que um. Também, a funcao Y.(\) esta

definida como:
Yo(A) = X3 + aXsend; cos(p1 — ¢2) — X7 sen6; cos>(¢1 — ¢3) (5.42)

Lembrando que 7y, = cos(ksa), podemos usar (5.42) para escrever como uma boa
aproximacdo: v, ~ cos(Y(®(A)a). Agora temos os elementos suficientes para calcu-
lar aproximadamente as taxas de relaxacao num processo de espalhamentos de trés
magnons para o caso de confluéncia. O primeiro que faremos é reescrever o ar-

gumento da funcao delta de Dirac que corresponde a conservacao da energia. As-
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sim usando a expressao (5.19), podemos reescrever a conservacao da energia como

(a) (a) (a)
2

Wk, — Wky — Wy R Wy, —wy' —wy . Em termos da variavel de integragao u temos:

S

w \ 7 C C
Wh, — Wiy — Wiy & TM{NO(A) + NONu+ (1+ N >(>\))u2} (5.43)

onde a nova funcio Ny(A) estd definida como:

- 2w . 200!
No(A) 1= 2wy =) + NI O) = () 1 (5.44)

De acordo com o anterior, a delta original da conservacao da energia é trocada por

outra onde seu argumento é aproximado, isto significa que:

2 5 (u? — 2B(N)u + C(N)) (5.45)

(W, — Wiy — Why) — = o
| NS (A) + 1]

Resulta obvio que as solugoes do polinomio quadréatico em u do argumento 56([3) Sao0

dadas por:
uf) = BA) + (BXA) —C¢(\)?, ul? = BN — (B°(A) —C(N)'? (5.46)

onde as fungoes B(A) e C'(A) sdo definidas por:

LR\ C RN (0N

BA) = —~—1 2% _ oAy
2N (A) +1 NN +1

(5.47)

De acordo com o procedimento anterior chegamos até:

2 c ¢
5 (Wh, — Wiy — Why) — 0 (= ) (u — ) (5.48)

wp NN + 1]

Substituindo a expressdo (5.48), na taxa de relaxagao de 3-Magnons para o processo
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de confluéncia, 7! ficard aproximada de acordo com:

1 A 2m kzp 1 hw(a)
fl Lsenh( ﬁ;)l)/ d<,02/ dkzkg/ du csch (ﬁ 22 X
0 0 —1
(5.49)

Te %4wM7r2ﬁ2

hwéa) (3M)|2

esch B |(§ | 6510) ((u . u(()c))(u . ugc)>>
2 [Ny (A) + 1

Usando a equacio (5.4) junto com a mudanca u = cosfy, o termo |C3M)|2 ¢ trans-
formado da seguinte maneira: |CGM)|? = (2SN72u*/V?)Z(p,0;,u), onde a funcdo

Z(p,01,u) esta definida por:
1
Z(p,01,u) = Zsen2291 + uv'1 — u2sen26; cos(p1 — pa) + u*(1 — u?) (5.50)

Para simplificar novamente a notacao dos argumentos das fungoes no integrando to-
maremos a seguinte abreviagao: (X\,u) = (kq, ko, ©1,p2,01,u) = (k,¢,01,u). Adi-
cionalmente, lembremos que 1 = gup = hvy e que a magnetizacao de saturagao é
definida por meio de M = (gupSN)/V. Além disso, usaremos variaveis sem dimensao
na integracao em ko, fazendo ky = xkzp para 0 < x < 1, isto ultimo indica que
dkoki — ki pdxz? e o intervalo de integragao [0, kzp] muda para [0,1]. Em nossa
notagao de variaveis, fazemos k = (k1, ko) — ® := (wy/a, nx/a). Com istas mudangas
percebemos entao que put/(2wyh?) - (SN/V) - (73/a®) = (hn*~4%/8a?). As mudanca
anteriores também serao aplicadas para o caso de splitting. Assim, a taxa de relaxacao

de 3-magnons para um processo de confluéncia é transformada em:

Br2ny2 A 2 1 A (c) by (c)
O T senh( 5001)/ d@z/ dmx2<g( ety )+ EQe, 1y )) (5.51)
0 0

c 3 c c
8a 2 ul? — u)|

Onde definimos a A, := (x, ¢, 0;) e a fungao € por meio da expressao

(a) (a)
EAu) = Mcsch Py csch Phuws (5.52)
[N;7(Ae) +1] 2 2

A taxa de relaxacao para confluéncia pode ser escrita en forma mais simples definindo
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a integral I.,, (k1) por meio da expressao:

2 )\x,u )—i—c‘,’()\x,ul )
Leonys (k1) / d@z/ dx 2* (‘\/ C(C)()\x)‘> (5.53)

Depois de usar (5.53) chegamos finalmente ao resultado seguinte:

h?ey? o,
Tc_l - 16(;; senh <2K§T> [conf(kl) (554)

Processos de splitting

Agora faremos o tratamento correspondente ao caso de splitting. Entao vamos primeiro
a considerar o caso de um magnon de vetor de onda k; que decai em dois magnons
con vetores de onda ko e ks respectivamente, como é ilustrado na figura 1.14 (b).
Denotamos as coordenadas polares esféricas dos magnons interagentes no sistema de
coordenadas retangulares XY Z da figura 5.5 por (k;, 6;, ¢;), onde i = 1,2,3. O angulo
formado entre o eixo z com o magnon de vetor de onda ks vamos denota-lo por 6
em lugar de A3. Para determinar a expressao que define 6,, projetamos os vetores de
onda dos trés magnons no plano zy. A partir da figura 5.5 se observa que sen?@; =
sen?0; = |OC|?/|OD|?. Podemos relacionar os comprimentos dos vetores de onda dos
magnons, com os comprimentos dos segmentos de retas da figura 5.5 de acordo com:
ks = kg = |OD|, kosenf, = |OA| e kysenf; = |OB|. De acordo com o principio da
conservagao do momento temos que k3 = |k; — ks|. Usamos o teorema do cosseno para

determinar o comprimento do segmento de reta |[AB| = |OC|. Portanto, encontramos

que a expressao para sen?fy é dada por:

sen’d,; =

(k%sen@% — 2k kosenfysenfy cos(p1 — @2) + k:%senG%) (5.55)

k? — 2k1ky coso + k3

Na equagao (5.55), o representa o angulo que existe entre os vetores de onda k; e ko
respectivamente. Similar ao caso de um processo de confluéncia, calcular exatamente a
taxa de relaxacao é uma tarefa impossivel pela complexidade envolvida no argumento

da funcao delta de Dirac que garante a conservacao da energia. Entao o passo seguinte
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Figura 5.5: Representacao pictorica da interacao de trés méagnons num processo de
splitting.

consiste em substituir a expressao do argumento da Delta de Dirac da taxa de relaxacao
do processo de splitting por uma que aproxime a conservagao da energia. Para isso
aproximamos primeiro o quadrado do seno de #;. Primeiro note que o denominador
de (5.55) existe para todos os valores de ki, ks e o, sempre k1 # 0 e ky # 0, também
é obvio que o caso k; = ky # 0 e 0 = 0 fica completamente excluido, de forma que
a existéncia da expressdao é garantida. Usando coso = 1 — 2sen®s/2, o denominador

pode ser escrito como:

1 1

k% — 2kiky cos o + k3 - (k1 — ko)? + 4k1kosen?c /2 (5.56)
A expressao (5.56) também pode ser escrita como:
1 B 1 B 4k kosen®o /2 16k3k2sento /2 (5.57)
k?% — 2]{31]{?2 cos o + k% N (k?l — k?g)Q (k’l — k2)4 (k?l — kQ)G )

De acordo com as condicoes estabelecidas acima, a convergéncia da serie dada pela

equacao (5.57) estd garantida sem importar os valores que tomem as quantidades kj,
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k2 e 0. Usando manipulagoes algébricas, podemos expressar a equagao (5.57) como:

-1

(kf — 2kikoycoso + k;) = A(()s)(kl, k2) + 2/1&3)(/{1, k) coso + Ags)(kl, ko) cos® o + - -
(5.58)

onde definimos de maneira semelhante ao caso de confluéncia, as fungoes AZ(-S)(k‘l, ks)

com ¢ =0,1,2 como:

] Uk Ak2R2

A (o o) — o &
o (k1 k) (k1 — k)2 (k1 — ko)t (k1 — ky)S

ki k 4k3k2

A Rk AR 5.5
1 (k1 ko) (k1 — ko) (ky — ky)® ( )
) 4k2k3

AP k) = s

Restringindo os valores de o ao intervalo 0 < ¢ < m, e levando em consideracao que
os termos proporcionais a O(cos™ o) para n > 3 decaem rapido, podemos tomar como

boa aproximagao a seguinte expressao:

1

T T coo 178 ~ A (krk) 24 (k) cos o+ 457k k) cos® o (5.60)

Como o agora também representa o angulo relativo entre os vetores k; e ks, as ex-
pressoes dadas em (5.29) continuam sendo vélidas nesta situagao. Entao, usando-as

podemos reescrever o lado direito da equacao (5.60) da seguinte forma:

/lés) + 24 cos o+ A cos? o = L(()S)()\) + LN u+ LY (A + L:(,)S)(A)u?’ (5.61)

onde as funcgoes L(()S), Lgs), e L;S) e Lgs) sao definidas por:

LY = AP + 244 senb; cos(p; — ¢2) + A sen6; cos® (o1 — o)

LY (A) = aAsen(26,) cos(pr — o) + 24 ( cos 01 + bsenb; cos(p — @2)>

LY A =AY <C082 01 + bsen(260,) cos(py — @a) — sen?d; cos® () — gpg)> (5.62)
+ 2¢Asend; cos(pr — o)

LY A = eAYsen(261) cos(o1 — ¢2)
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Podemos reescrever de forma aproximada o numerador da expressao (5.55), usando as

aproximagoes dadas em (5.28) e (5.29), assim encontrarmos que:
kZsenf] —2k; kosendsenfy cos(p1 — o) +kisend; = Jés)()\)+J1(s)()\)u+J2(s)()\)u2 (5.63)
onde as fungdes J3V(X), J(A) e JS(A) sdo definidas por:

J(gs)(A) =k2 + k?senf? — 2ak, kysend; cos(p; — ©2)
Jl(s)()\) =— (Zbklkzgsené’l cos(p — 902)> (5.64)
JQ(S)()\) = — (kg + 2ck kosenb cos(yr — g02)>

usando as equagoes (5.62) e (5.64), encontramos que sen®f, é aproximado pela ex-

pressao:

sen®0y ~ N (A) + N (Au + NS (A + O(u?) (5.65)

onde as funcoes Ni(s)(/\), para i = 0, 1,2 sao definidas por:

(5.66)

2
=
>
I
=
=
>
=
@
>
_l’_
S~
@
>
h
So
>

Para aproximar a expressao da conservacao da energia hw, — hwy — hwgy, é necessario

aproximar a quantidade 7, onde kq = k; — k3. Neste caso podemos escrever kg como:
1/2
ka = (k1 — ko) (1 — /szsen2%> (5.67)

onde definimos a quantidade x4 como kg = 2v/k1ka/ (k1 — ka)e'™?2. Os valores minimos
de k1 e ky sao zero e seus valores maximos sao kzp respectivamente. Podemos expandir
a raiz quadrada em k;, sempre que k; # ko, € também que nao sejam alcancados
simultaneamente seus valores méximos quando o = 7. Se os valores de k; e ky estao
muito perto mas k; # ks, a convergéncia esta garantida so que é muito devagar. Entao

supondo que nao estamos em nenhum dos casos problematicos, a expansao em serie de
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Taylor para k, fica:
ka = Z (ky, ko) + Q) (ky, k) cos o + - - - (5.68)

Com as consideragoes feitas, os termos que sejam proporcionais a O(cos™ o) paran > 2
em (5.68) podem ser desprezados sem dificuldade. Portanto, vamos ter que nossa
aproximacdo é boa e podemos tomar kg =~ Z®) (ky, ky) + Q) (K1, ky) cos 0. Além disso,
se observamos a equagao que define a cos o, aparece uma dependéncia em u que também
pode ser despreciada pelo fato que esses termos serao produtos de outros que também

sao menores do que um. Em adicao, as fungoes que aparecem na aproximagcao de kg:

Z)(ky, ko) e Q¥ (ky, ko) sdo definidas por:

ik Kk ik
Z(S) k k —= l{} —k =2 - — =
(F1, k) = (k1 = ko) + (k1 — ko) 20k —ko)®  2(k1 — ko)® (5.69)

(s) = - -
O ) = kP T T — k) 20k — ko)

Juntando todos os argumentos anteriores, a aproximagcao para k, pode ser escrita como:
k:d ~ Z(S) (k’l, k’g) + Q(S)(kl, kg)sen01 COS(QDl — QDQ) (570)

Um aspeito importante de k; é que nao depende explicitamente de u = cos 65, o qual
facilita aproximar melhor a conservagao da energia. Vamos usar a equagao (5.19) para

aproximar a conservacao da energia, assim depois de aplica-a obtemos:

a a a W 2w,
Wiy — Why — Wiy = W](q,l) - W](QQ) - ’(<5d) = T (Sen29k1 _ =0
Wnpm
QWA 9 ) (571)
+ ——(Vy + Yy — Ty — 1) — (sen®fy, + sen de)>
WM
Usando a equagao (5.65) e a mudanca de varidveis u = cosfy, podemos escrever

sen®6, + sen?dy,, como:

seny, + sen®fy, = (1+ NON) + NP Nu+ (N A) = 1) +0@W?)  (5.72)
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O resultado anterior permite escrever em forma aproximada a conservagao da energia

COINo.

w s s \T(S
Wiy — Why — Wy R —7M{(N2( )()\) — 1)u2 + Nl( )()\)u — Né )} (5.73)

onde Nés) estd definida pela expressao:

— (s 2w 2 s 2w

N§? = sen®0r, + == (Y, + oy — Toa) — — (W0 +wa) = N7 (A) = == =1 (5.74)
Wi Wpr Wy

De acordo com a expressao dada em (5.73), a fungao delta de Dirac da taxa de relaxacao

num processo de espalhamento de trés magnons no caso de splitting e dada na equacao

(5.16) para definir 7, ', pode ser reescrita como:

2

68 (u? — 2B (A)u — CHW(N)) (5.75)
Wi NS (A) = 1

a

(5(wk1 — Wky — wkd) —
onde as funcdes B (A) e C*)(\) sdo definidas por:

M) CEN) = —2 " (5.76)

1

() = 2 M)

P = 2N (A -1 NP —1
2 2

Podemos expressar o argumento de 65 como um polinémio de segundo grau fatorizado
na forma u? —2B® (AN u—COA) = (u—ul")(u—ul”). Onde ul? e u!” estdo definidas

por:

uy) = BOX) + VIBONE+COM), uf” = BOQ) = /[BIAE + CCI(A)

(5.77)
De acordo com o procedimento anterior, a expressao (5.75) é transformada em:
L L0 (= ) ) (5.78)
wnl N7 (N) — 1
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Com ajuda da expressao (5.78) fazemos a integragdo na varidvel u da integral que

define a 7,°!, assim encontramos.

1 2,2 5)
= ™y ———senh hﬁwl d(p d:px T Ay ) T (Aa ) (5.79)
s 1643 ul? — !l

Do resultado anterior, encontramos que a taxa de relaxacao de para um processo de

splitting esta dada pela equacao:
1 hr?y? huw
2 =TT cenh <—’“) Tyt (Fey) (5.80)

onde I, (k1) esta definida como

)\x,u )—l—j()\x,ul )

e a funcao J (A, u) estd definida como

(s) (s)
T Az, u) = Mcsch P, csch Phwy (5.82)
N () — 1 2 2

A seguir, mostramos os resultados dos calculos com as equagoes (5.54) e (5.80)

5.2 Calculo das taxas de relaxacao em processos de
espalhamento de 4-magnons em YIG

Nesta secao faremos o calculo das taxas de relaxacao de 4-magnons. Portanto é im-
portante levar em conta quais sao os processos de maior probabilidade de ocorréncia, a
razao de isto estd em que ao considerar um maior nimero de magnons interatuantes, o
numero de canais de interacao aumentam apresentando-se varias possibilidades. Ape-
sar disso, tomaremos em consideracao somente o calculo das taxas de relaxacao onde
dois magnons sao aniquilados para criar um par novo. A figura 5.8 é uma ilustragao

pictérica da situagao que vamos descrever a seguir.
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Figura 5.6: Soma das taxas de relaxacao calculadas, para os processos de espalhamentos
de 3-magnons de tipo splitting e confluéncia.

Todos os processos de interacao de 4-magnons que sejam do tipo confluéncia sao des-
critos por um Hamiltoniano da forma:

M) — Z C.(4M)aTa;alamA(kz + kp — ki — kj) (5.83)

ijlm 1
ijlm
De maneira semelhante ao caso de 3-magnons, para fazer nosso cédlculo consideramos
um estado inicial definido como |z> = |n1,n2,n3,n4> e um estado final produto da
interacao igual a [ny — 1,ny — 1,n3 + 1,04 + 1>. Denotaremos o vetores de onda dos

magnon aniquilados por k; e ks e os vetores de onda dos magnons criados sao denotados
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Figura 5.7: Taxas de relaxacao n,(csm) como uma fun¢ao do campo magnético externo,
para valores fixos do vetor de onda na primeira zona de Brillouin como também da
temperatura. Os valores atribuidos ao vetor de onda sao g = 2k/kzp =0.1 para o
grafico (a), ¢ =0.3 para o grafico (b), ¢ =0.4 para o grafico (c¢) e ¢ =0.5 para o gréfico
(d) respectivamente.
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k

Figura 5.8: Tlustracao pictérica da interagao de dois mégnons de vetores de onda k;
e ko respectivamente, para criar um par novo com vetores de onda ks e k4, de forma
que o momento e a energia sao conservados.

2

por k3 e k4 respectivamente. Os elementos matriciais do Hamiltoniano (5.83) sao:

Hip = Z Cfﬁ%%m —1,ne—1,n3+1,ny+ 1|a1a;alam|n1, na, 3, na ) A(ky+ ki — ki — k)
ijlm

(5.84)

A expressao (5.84) ha somente quatro termos diferentes de zero para todos os possiveis

valores dos indices ¢7lm dos operadores de criacao e aniquilagao. Esses valores sao dados

na tabela 5.2. Entao para todos esses valores permitidos, os elementos matriciais de

Valor para os indices ijlm em a;ra;alam
1 ¥ l m
3 4 2 1
3 4 1 2
4 3 2 1
4 3 1 2

Tabela 5.1: Valores permitido para os indices dos operadores de criacao e aniquilagao do
HEM) - Aqui sdo mostrados quais termos de H*M) produzem contribuicoes diferentes
de zero para os estados |i) e | f).
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HAM) para os estados considerados apés da simplificacio ficam:

Hig = CH\/nins(ng + 1) (ny + 1) A(Ky + ko — kg — ks) (5.85)

onde os coeficientes C*M) sao dados por C*M) = Cy419 + Cauor + Cuzia + Cuzor. E
necessario também considerar o processo inverso onde dois méagnons de vetores de
onda k3 e k4 sao aniquilados para criar um par novo com vetores de onda k; e ks

respectivamente. Neste caso, os elementos matriciais do processo inverso sao da forma:

Hij = (CU) Vg (g + 1) (n2 + DAK + ks — by — ky) (5.86)

Novamente usamos a regra de ouro de Fermi para calcular as probabilidades de transicao.
Adicionalmente, vamos supor como no caso de 3-magnons que as populacoes de magnons
com vetores de onda ks, k3 e k, respectivamente, possuem os valores que tém no
equilibrio térmico. Portanto, a dinamica da populagao n; de magnons com vetores de
onda ki, estd governada pela equacao:

dny (4M)

—= =, (n1 — nl) (5.87)

dt
onde a frequéncia de relaxacao ou inverso do tempo de vida da onda de spin é dado

pela seguinte expressao:

(4M) -1 _ 2_W(€6hwkl —1) Z |C4M) 12680y § () A (K)

T]kzl = Tkl hQ (GﬁhwkZ . 1)(€ﬁhwk3 _ 1)(€ﬂhwk4 _ 1) (588)

onde §(w) 1= §(wy +wy —wy —ws) e A(k) := A(ky + ko — ky — k3) sdo a delta de Dirac
que garante a conservacao da energia e a delta de Kronecker que garante a conservagao
do momento respectivamente. Na interacao de 4-magnons ha duas contribuigoes: uma
de origem dipolar e outra devido a interacao de exchange, mas a contribuicao predomi-
nante e a de exchange e fornecida pela expressio (1.39). O coeficiente C*M) de (5.88)
é justamente o que aparece no conjunto de expressoes (2.14). Para avaliar numerica-

mente a equagao (5.88), usamos a conservagao do momento para eliminar a soma em
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k, e as somas restantes em ks e k3 sao convertidas em integrais. Além do mais, vamos
denotar k; = ki + ko = ks + k4 e 0 angulo que existe entre k3 e ks vamos denota-lo
por f3. Usaremos como variavel de integracao para eliminar a delta a conservacao da
energia a u = cos #3. Para a frequéncia wy, usaremos a equacao (5.19) e concentraremos
nossa atencao nos magnons que tém vetor de onda perpendicular ao campo aplicado
(k L Hj). Para esta situacao, o angulo de espalhamento 0, = 7/2 e tomando em

conta que wy; = 4w M, temos que:

wr =vHy + wzp(1 — %) + 27 M, (5.89)

Agora tomamos 7, = cos(mk/2k,,), devido a que a integracao serd feita até a metade
da primeira zona de Brillouin. Além disso, vamos comparar os resultados quando
Wz = 72D/a2 e também wzp — w4 sendo wy o valor ajustado na secao 1.3.2. Na

integracao, usamos a propriedade da fun¢ao delta de Dirac:

d(w(u)) = d(u — ugp) (5.90)

onde a funcdo f(u) é definida como f(u) = wy +ws — w3 —w,. Usando a equagao (5.89),

a funcao f(u) é convertida em:

f(u) = wzB(Vrs + Yhs — Vos — Vi) (5.91)

De acordo com a conservacao do momento, temos que ky = k; — k3, portanto encontra-
mos que ky = (k? + k2 — 2ksk, cos 03)'/% e como u = cos s, entdo ky = ky(u). A forma
da expressao (5.89) indica que hé independéncia da coordenada angular ¢, assim a
integragao nessa variavel é imediata e vale (27)2. Usando (5.91) em (5.90) encontramos
que:

f'(w) = (5.92)

WWZBkSkfgse 7Tk?4
ks o\ 2k
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Figura 5.9: Taxas de relaxacao como funcao do vetor de onda e da temperatura.
A curva tracejada representa a taxa de relaxacao calculada numericamente para o
YIG quando a temperatura é 300 K e é funcao do vetor de onda racionalizado
q = k/k,, = 2k/kzp. A linha sélida representa um polinomio de ajuste. O grafico
interior corresponde a taxa de relaxacao como uma fun¢ao da temperatura para o
valor especifico de 2k /kzp = 0.5.

Entao a forma integral para as taxas de relaxacao de 4-magnons é dada por:

2 N292
77’(iM) _ %(eﬁhm _ / dko k3 / dk3 k3 / (cos ) x
- 5.93
/-H J 2k k4 C4M‘2 5( ) ( )
UT g, T T u—u
1 Fe T Twzpkskssen(mky/kyy,) '

Os fatores ny, sao os fatores de Bose-Einstein. Para fazer a avaliacdo numérica de (5.93),
assumiremos uma zona de Brillouin esférica, e para que o niimero de estados em k seja
conservado, definimos o raio dessa zona como 47k3 /3 = (27/a)?, entdo obtemos que
kma = (67%)1/3. Além disso, definimos Q = a®, v = 7k/2k,, = 7¢/2 com 0 < g<1le

também 7y, = cos z.

As taxas de relaxacao calculadas mostram que estas se incrementam monotonamente
com o valor de k, mas acontece que perto da metade da zona de Brillouin alcancam

um valor maximo e a partir desse valor também decaem monotonamente. Para eli-
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minar o decaimento perto da fronteira da porcao considerada da zona de Brillouin,
sao levados em conta processos do tipo Umklapp, onde a conservacao do momento
é obtida adicionando um novo vetor G da rede reciproca. Assim, agora temos que
ks = ki + ky = ks + ks + G. Esta nova forma de conservar o momento, apre-
senta a dificuldade de como deve ser definido o G' numa zona esférica. O problema
é resolvido assumindo que G é paralelo o perpendicular a k e seu comprimento é o
dobro do k,,, isto é, |G| = 2k,,. A figura 5.9, mostra a taxa de relaxacao calculada
numericamente para o YIG como uma funcao do vetor de onda para uma tempera-
tura de 300 K. Este resultado mostra que o tempo de vida dos magnons é da ordem
de 7, = 1071% ! quando a magnitude do vetor de onda correspondente é k ~ 107
em™!, o qual é mais pequeno que os valores reportados na literatura [132, 133, 134].
Adicionalmente, o polinomio que ajusta a taxa de relaxagao de 4-magnons calcu-
lada numericamente é dado por n\'™ = 1/7"™ = (10.2¢> — 6.5¢%) x 10°s~1. Se
consideramos a relaxacao devido a processos de 3-magnons e 4-mégnons e também
tendo em conta que a taxa de relaxacao depende da temperatura, podemos estimar
a 1/7, por médio de um polinomio de duas varidveis, o qual é dado pela expressao
7ot =14 500¢(T/Taz) + (5100¢% — 3250¢°)(T/Trnaz)?, onde Trpar = 300 K. As ex-
pressoes anteriores foram usadas no estudo das correntes de spins, na teoria do efeito

de Spin-Seebeck longitudinal [135].

5.3 Calculo das taxas de relaxacao de ondas de spins
em campos magnéticos intensos em YIG

Nesta secao, vamos calcular as taxas de relaxacao de ondas de spins em campos
magnéticos altos em YIG. A razao principal, é que serao necessérias para calcular
algumas propriedades térmicas, tais como a condutividade térmica. Esses céalculos,
precisam usar a funcdo tempo de colisao 7(w), que pode ser determinada a partir da
taxa de relaxacao. Portanto, temos que usar a relagao de dispersao mais apropriada,

devido a que as consideragoes que faremos a seguir serao baseadas em supor que uma
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amostra de YIG é submetidas a campos magnéticos muito intensos.

Quando uma amostra de YIG é submetida a um campo magnético de magnitude H
as iteracoes de maior relevancia sao aquelas consideradas no capitulo 1, e a relacao
de dispersao obtida na formulagao de ondas de spins é dada pela equacao (1.63). Ao
considerar que o campo magnético aplicado é demasiado intenso, essa relagao de dis-
persao pode ser simplificada desconsiderando uma das trés interagoes principais, que
neste caso seria a interacao dipolar. Entao como é usual, vamos tomar wy; = 4wy M,
wo = vHp e também 22S.J = hw,. Assim, para simplificar a equagao (1.63), tomamos
as defini¢des f, = wop + wa(l — 7%) e do mesmo jeito fazemos f, = wysen?dy. Pode-
mos ver que o termo f, é resultado da interacdo dipolar e é importante somente para
comprimentos de onda curta. De acordo as definicoes previas, podemos escrever em
forma simplificada a relacdo de dispersdo como wy = \/ fx(fx + fx). Como veremos,
no desenvolvimento das contas, precisamos em certo momento inverter a relacao wg (k)
para k(wg) ou outra relagao apropriada e a dificuldade que existe na manipulagao de

wi(k), estd escondida no termo 6, pois acontece que senfy, = (k? — k2)1/2/k.

Em rela¢do ao anterior, uma forma de resolver a dificuldade no tratamento de wg(k),
consiste em fazer um estimativo numérico nas magnitudes das frequéncias fi e f
envolvidas em wy(k) para desprezar as quantidades mais pequenas. Lembremos que
para o YIG, a magnetizagao de saturacao é M, = 1.780 kOe. Por conseguinte, en-
contramos que wy; = 4rmyM, = 6.30x10 rad s7!. Também, do ajuste dos da-
dos experimentais obtemos que w,/27 = 8.95 THz. Para wy = vHy, vemos que
seu valor é apreciavel sempre que a magnitude de Hj seja muito alta como é ob-
servado da figura 5.10. O valor do campo magnético onde wgy e wys sao iguais é
justamente Hy = 4nwM, = Hy; = 22.37 kOe. Portanto, as consideragoes que fare-
mos a seguir é razoavel sempre que Hy > H, ou seja maior do que o campo de
saturacao da amostra. Se tomamos o campo magnético externo aplicado, compre-
endido numa faixa onde Hy > H,, como por exemplo de 30 até 300 kOe, percebe-

, . , . . . M3 _
mos que ha um valor minimo e outro méximo, iguais a w(() ) — 8.44 x 1072 rad
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wi2rt{THz)
>

—
in

0. 10. 20. 30. 40. 50. 60. 70. 80. 90. 100.
Ho(KOe)
Figura 5.10: Comparacao entre as magnitudes das frequéncias wy e wy;. A linha

vermelha é para wys, a linha azul para wy e o ponto de intersecao marcado pela linha
preta corresponde ao valor onde wy = wjy.

_ . M _ .. -
s~! para o minimo e w(() ) — (.84 rad s~! para o maximo. Nestas condicoes acon-

tece que no limite superior da primeira zona de Brillouin onde k£ = kzp, a condicao
fMaz) — (M) 4o = | fu(k = kzp)| > |fu(k = kzp)| é satisfeita. No extremo
inferior, a condicdo satisfeita é fOim = M — | £ (k = 0)| > | fi(k = 0)|. Devemos
adicionar que para campos muito intensos, os deslocamentos dos momentos magnéticos
da amostra em relacao a direcao do campo magnético aplicado sao pequenos, fazendo
isto com que 0 seja mantido perto de um valor quase fixo. Podemos assim, usar a
relacdo de dispersdo (1.63) desprezando o termo fj, e avaliar as taxas de relaxacio dos

magnons em campos magnéticos intensos. Entao, note que:

ae = fe(1+ () (5:99)

Lembrando que 6 < 7/2 o que significa ter |senf| < 1 e das estimagdes numéricas

feitas encontramos (wyr/wa) = 7.03 x 1073 < 1, achamos entdo (fx/frx) < 1. Portanto,
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em boa aproximacao podemos usar que:

fT 1/2
(1 + —k> ~ 1 (5.95)
Jx

De acordo com a equacao (5.95) a relagdo de dispersao pode ser aproximada muito

bem por meio da expressao:
W = Wy + wA(l — Wk) (5.96)

Por outra parte, usando os principios de conservacao da energia e do momento, podemos

transformar os fatores de Bose - Einstein da expressao (5.88) como:

1 haw hw hw
eﬂh‘”ﬁkﬁkﬁm = g@‘ﬁhwlﬂcseh (ﬁ 5 2) csch (6 5 3) csch <ﬁ 5 4) (5.97)

do procedimento anterior temos que a expressao da taxa de relaxacdo dada em (5.88)

fica:

1 I hw hw
o~ %senh (6 ;I) Z |CUM) 2¢sch <ﬂ 5 2) csch (B 5 3) X

o kokohs (5.98)
csch (5?4> d(w)A(k)

Por razoes de simplificagdo vamos escrever o argumento da soma em (5.97) como:

Al(ky, ks, ky) = |C*))2csch <67;w2> csch (Bh;g’) csch (6?4) d(w) (5.99)

Usando (5.99) em (5.98), temos que

1 . ™ Bha}l
= Spasenh < 5 ) k;ﬁ Ak, ks, ki) A(ky + Ky — ks — ky) (5.100)
2R3Kk4

Como ks = ki + ko, aplicando o principio da conservacao do momento, reduzimos
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expressao (5.99) até:

1 . ™ Bhwl
T—kl = Q_hQSGHh ( B > l; .A(kg, kg, ks — kg) (5101)
2k3

Embora nao exista restricao alguma nos momentos individuais, teremos prioridade sé
pela situagdo em que ks # 0, isto implica que |ks| = ks > 0. A fungao delta da
conservagao da energia que surge na expressao (5.101) dificulta o cdlculo da taxa de
relaxacao. Por isso, vamos buscar uma maneira de resolver essa dificuldade. Assim,a

delta da conservacao da energia é transformada em:

1
O (Why + Why — Wiy — Why) = Eé(%g + Voo—ks — Viey — ’ykz) (5.102)

Transformaremos as somas em ks, e k3 em um par de integrais. A partir da relacao de
dispersao dada em (5.96) se observa que nao ha uma dependéncia explicita no conjunto
de variaveis Ok, , ¢r,, Ok,, Pr,, € Posto que as integragoes sao parciais, na transformagcao

de somas para integrais, aparecera um fator de proporcionalidade igual 47, portanto

temos:
)2 . . )2 kzp ) kzp )
> = (27T>6//d kyd®lg = m/0 dk2k2/0 dksk? (5.103)
k2 ,k3
Tomando em conta que w; = w(k;) = w(x,), a equacdo (5.101) depois de usar o

conjunto de expressoes (5.99), (5.102) e (5.103) é transformada em:

1 2 Bhw(Vk,) hzp 2 hzp 21 (4M) |2 Bhw (Vi)
T_k.l = (W) senh (T) /0 dk2k2/0 dk3k3|c ’ csch (T) X

hew heo (e, —

(5.104)

O coeficiente de interacio C'“M) novamente estd definido na expressio (2.14) e pode

ser expressado em termos dos 7y, depois de tomar as mudancas ks — ks — k3 e
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ks - kg - k2 = kl —kg CcOIMo:

CHM — % <’Yk1 + Yo + Vhs T Vieo—ks — 47k17k3) (5.105)
Vamos aproximar o argumento da fungao delta do lado direito da equagao (5.102) para
simplificar a taxas de relaxacao e assim fazer as integracoes numéricas respectivas, mas
isso requer escrever de maneira apropriada o fator vk, _k,. Estaremos exigindo que
seja da forma Yk, g, ~ A(ks) - Yk; + B(ks). Também, assumiremos que os mégnons
interagentes nao correspondem aos modos uniformes, isto é k; # 0 e ky # 0. Entao,
para fazer isto, notemos primeiro que a magnitude de k, — k3 definida por |ks — k3| =

(kf + k3 — 2k k3 cos 93)1/2 pode ser escrita como:

Ak k 6.\
E 2 > (5.106)

’ks — kg’ = (ks - kg) (1 + msen 5

onde #, corresponde ao angulo entre os vetores k, e ks respectivamente. A equacao
(5.106) ainda pode ser reescrita de forma melhor para conseguir aproximagoes mais
solidas. Por um lado, note que i = €2 e por outro é titil tomar as definicdes ¢ = 6,/2 e
¥ = 2e"/%\/k ks /(ks—ks3). Com isto, conseguimos escrever a expressio para |k, —ks| da
forma: |ks—ks| = (ks —k3) (1 — 1925en2<p)1/2. Outro resultado importante é que o fator
da raiz quadrada pode ser escrito como (1 — ¥2sen®p)"* = 9E(p, 9) /0y, onde E(p, )
corresponde exatamente a integral eliptica incompleta de segunda classe [112, 113, 114].

Entao combinando a equagao (5.106) junto com as defini¢oes previas, obtemos:

‘ks - k3| = Q(ks - k‘g)

O <@ ”/2—”%]“3) (5.107)

2
90, \ 27 k. —ks

Um fato que resulta intuitivo a partir dos aspeitos geométricos da interagao dos magnos
e que é suportado pela conservacao do momento é que 0,/2 < 7/2 e Vkoks/|ks — k3| <
1. Por ista razao, podemos em boa aproximacao fazer 0E(p,v)/0¢ ~ 1/2. Com
este raciocinio podemos assumir que |ks; — k3| ~ (ks — k3), com ks > k3. Entao, de
acordo com a defini¢do que temos para o g, achamos que Vg, g, = cos(|ks; — k3|a) ~

cos|(ks—k3)al, mas também temos que cos[(ks—ks3)a] = cos ksa cos ksa+senkzasenksa ~
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Vig Vo + (1 —72,)'/%. Assim, com ista simplificagao encontramos que uma aproximagao

1/2

razodvel para Y, g, ¢ dada por Y, ks = Ves Ve, + (1 — *y,%) Com este ultimo

resultado, conseguimos aproximar o argumento da funcao delta da conservacao da

energia por meio da expressao:

(Ve + Vhoks — Vs — Vi) ~ Vo (L + V) — (Ver + 72 — (L—7%)"%)  (5.108)

Podemos substituir a delta do lado direito da equagao (5.102) por:

1 Voo + e, — (1= 7)"?
(5(’7%3 + Vees—ks — Vky — rka) — mé (r}/kg — L ?I_ m . (5109)

Com ajuda do resultado (5.108), podemos reescrever os coeficientes de interagao de 4

magnons como:

zJ / /
C(4M) = ﬁ (’7]4;1 + Vi, 1—- 7]2% —44/1— '7]31 + 7k3(1 + Vies — 47]@1)) (5110)

Para reescrever a equagao (5.104) usando as mudangas estabelecidas até agora, consi-
deremos que se o volume de uma célula ctbica é a®, entdo o volume {2 formado por
N células ctibicas serd igual a 2 = Na®. Além disso, as varidveis de integracao em
(5.104) estao em ko e k3, mas em relacdo a k3 podemos fazer um tratamento alter-
nativo para eliminar a funcao delta do integrando. Para isto, aproveitamos a relagao
que existe entre k; e Yg,, é dizer v, = cos k;a. Assim ao inverter a relacao, temos que
Yi; (ki) = ki(7k,;), € daqui para as varidaveis em k3 encontramos que g, (k3) — k3 (Vi )-

Da nova mudanca resulta que k3 = a~! arccos Vi, entao o termo dksk3 é igual a:
dksks = —a ?(1 — 7,2%)’1/2 arccos® Y, Ve, (5.111)

Para definir o limites de integragao, observemos que se k3 = 0, 1x, = 1 e se k3 = kzp
resulta v, = —1. Além disso, fazendo k; — k, a integracao parcial em k3, permite

obter uma expressao que sera func¢ao somente de k e ko, que denotaremos por I (k, k»)
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e definida como:

I (k, ky) =

hw 1 2
. esch (5 (’Ykg)) / . arccos? Vi, (’Yk e f1_ 12
a ’1 + f}/ks 2 1 1 _ 7]20 s
3
2 hw hew (Vi -
— A1 =9+ Ve (L + 9k, — 4’Yk)> csch (—ﬁ é%S)) csch (—ﬁ %’“ k3>)

T+ e — (1= 3,)"?
* 0 Vs —

L+ 7k,
(5.112)

Simplificamos (5.112), tomando as seguintes defini¢oes baseadas no fato que |yg,| < 1.

Ve + Vg + Vi
I+ Vi,

’Yk + rka 1 - ’Yks _ (2)
- - =@ k. k
Ths ( L+, |1 +7ks> (k, k2) (5.113)
1 —
arccos’ Vis — arccos> M _ Vs
L+ 7, L+ Yk,

2(1 + Yk, )

%
2
VA 902 = (2, + 23+ 2 — 2)

Yo+ Y + (1= 72) 7 =41 = 9072+ Aay (L + Yk, — 475) = (278 + o + Vs

=GV (k, k,)

’yks _k3 —

(1= ;)2 = GO)(k, ky)

1 2 1 2 47’6
— 42 -3 T N
3%k = 3) (e e+ 5%, — 1) ( T
= GY(k, k)
(5.114)

Depois de usar as expressoes anteriores a equacao que define a I.(k, k2) obtemos:

_ 1 hw(Vk, ) (3) (4) 2 2 ( ~(2)
ok ) = |csch( R ) GO (k, k)| GO (k, ks)|? arceos (G (k,k2)> X
1) 2)
csch <M(C;K(’;:k2))> csch (M(C;K(l; kQ)))
B B
(5.115)

Substituindo a expressao (5.115) e mudangas relacionadas em (5.104) obtemos para as
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taxas de relaxagao a expressao:

2 72,3 kzp 3)
1 z¢J%a hew (k) / o GV (k, ky) hw (Vi)
= (== h dkghk? =22 72) eoch
Tk (32w,4h27r3)sen <2K 7)), T SN\ 2k, )
hw(GW (K, ky)) y
OK 5T

B
]G(4)(k, k,)|? arccos? G(Z)(k, k2)>csch (

o (PC )

(5.116)

Antes de realizar o ultimo passo na avaliacao das taxas de relaxacao, faremos uma
ultima mudanca de variavel pensada no fato que a integracao vai até o limite superior
da primeira zona de Brillouin. Portanto, para a integracao em ko tomamos ko — ko =
mz/a, de igual forma tomamos k = my/a. Daqui, a equagao (5.116) é transformada

CII1:

2 72 1 )
1 22 hw(yy) / 5 G (y,x) @) 9 hw(7z)
T, = (32wAh2) senh (ZKBT i dxx T e |G (y, z)|*csch ST X
hw(GY (y, x)) hw (G (y, 7))
2 (~(2) ’ "))
arccos <G (y,a:))csch ( KT ) csch < KT )
(5.117)

A relagdo (5.117) depende explicitamente do angulo entre os vetores ki e ki, que
vamos denotar por #5. Entao para resolver esta dificuldade, tomaremos o valor médio
na varidvel 015 da quantidade 7 1 A razdo de isto é simples: nao ha absolutamente
nada que impeca tomar o valor médio para todas as possiveis orientacoes dos magnons
interagentes de vetores de onda ki e ks respectivamente. Em consequéncia, teremos

que 73, ' (f12) = 7, ', mas de acordo como teorema do valor médio encontramos:

1 g
7_',;1 = —/ d@lngjl(elg) (5118)

™ Jo

Usando o fato que wa = 22S5.J/h, junto com as equacoes (5.117) e (5.118) finalmente
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encontramos que:

1 A hw(fyy)
=\ Tog- 2 h( —2) 1. (Hy, T 11
Tk (1287r52)sen (QKBT) e (Ho, T, y) (5.119)

onde a fungao I, (Hy, T,y) ¢ definida por médio da seguinte integral dupla:

©(10’s")
00%

o

o

2klk,,,

Figura 5.11: Racionalizagao da parte integral das taxas de relaxacao de 4-mégnons

7 4 1 3) (4) 2
-[Tk(HOaTy y) ::/ d912/ d$1‘2 <G (y’x)’G (y’l')' ) CSCh <hw<7x)) X
0 0

B (G (,a)\ . (F(GO(y,2)

5 @) e \Y, X)) N7 DT

arccos (G (y, x))csch ( KT ) csch < 5K T )
(5.120)

A dependéncia em 65 é por meio do termo |k; + ko| = (k? + k2 + 2k ks cos 015)"/2, e
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quando sao feitas as mudancas k; — (7/a)y e ks — (7/a)x, a magnitude da soma dos

1/2

vetores de onda é transformada em |ky + ko| = Z(2* + y* 4 2xy cos f12)"/2. A fungao

I, (Ho, T,y) que aparece na definicio da taxa de relaxacio de 4-mdgnons em campos
magnéticos intensos faz com que a expressao que define a 7, ! seja pouco prética para as
computacoes numéricas posteriores devido a sua complexidade. Portanto, usamos uma
funcao alternativa para ajustar a equacao original. Para fazer isto escolhemos o caso
mais simples, é dizer, um polindmio que sera de duas variaveis. Daqui, encontramos
outra funcao que resulta ser uma boa aproximacao. Tomando as defini¢oes adicionais

x = k/kzp e T = T/T¢ para un valor fixo de campo magnético, o modelo de ajuste

usado é da forma:

lel(l) Nmaa:
o o) = 3 Cua™, com Gy =0se m4n > Ny (5.121)

m=0 n=0

Em relacao ao anterior, o polindomio que melhor ajusta as superficies de taxas de re-

Potencias de z's
n~-m /!
Conx"t™’s

1 T z? 3 z? x°

\2 1 Coo Cn Co2 Cos Cu Cos
% T Co Ciu Cpp Gz Cy 0
2 7 Cyp Cy Cy  Cy 0 0
g ™ Cyp Cy Cyp 0 0 0
% ™ Cp Cu O 0 0 0
A ™ Csx O 0 0 0 0

Tabela 5.2: Valores para os parametros de ajuste C/, s do modelo 5.121, que simplifica
a representagao integral (5.119) da taxa de relaxagao de 4-mégnons em YIG quando é
aplicado um campo magnético externo intenso.

laxagao en funcao do vetor de onda e temperatura é de grau cinco. Em consequéncia,
usamos a tabela 5.3 para apresentar a estrutura geral de coeficientes do polinomio de
ajuste dado por (5.121). A interpretacao da tabela para a construgdo do polinémio

de ajuste é simples. Localizamos a posigao (m,n) na tabela onde estd o coeficiente
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Ciun, com isto é construido o termo C,,,x"™7™. Isto é feito para todos os coeficientes
depois tomamos a soma de todos produtos, isto fornece a expressao que queremos para

aproximar 7, (7, z).

Em vista de que estamos interessados em determinar as propriedades de transporte
de magnon em YIG no préoximo capitulo, vamos fazer nossas estimacgoes para quatro
valores diferentes de campo magnético aplicado Hy que sao 0 kOe, 70 kOe, 200 kOe
e 300 kOe respectivamente. Adicionalmente, tomamos o valor da temperatura de Cu-
rie do YIG como T¢ = 560.00 K e com estes valores para esses parametros e valores
dos parametros restantes, realizamos as estimagoes numéricas de forma que calculamos
quatro superficies de taxas de relaxacao de 4-magnons como uma funcao do vetor de
onda reduzido 2k/kzp tomado até a metade da primeira zona de Brillouin e da tempe-
ratura reduzida T /T¢o. Os resultados destas estimagoes, sao apresentados nos quatro
graficos da figura 5.11. Também, essas superficies sao projetadas sobre o plano formado
por 7, ! ¢ a temperatura reduzida, com o proposito de observar as variacoes de T, !
em funcao da temperatura, desses graficos é observado que a taxa de relaxacao cresce
monotonamente com a temperatura, um resultado que é esperado devido ao aumento
de desordem na distribuicao espaciais dos spins dos ions magnéticos do cristal de YIG.
Em adigao ao anterior, com as estimacoes numéricas feitas de 7, ! para 4-méagnons
en campos magnéticos intensos, calculamos os coeficientes dos polinomios de ajuste
dados pela equagao (5.121) e sao utilizados para aproximar as superficies calculadas
e apresentadas nos graficos da figura 5.11. Estes coeficientes, estao dados nas tabelas
A1, A1, A1l e A.1 respectivamente. Além disso, criamos quatro graficos adicionais
que mostram a comparagao dos resultados da computagao direta de (5.119) que inclui
a integral (5.120). Esses gréficos estdo contidos na figura 5.12 e a taxa calculada é
representada pelos pontos azuis, embora as superficies geradas com os polinomios de

ajuste, sao representada pelas superficies coloridas.

Por outra parte, usando a equagao (5.121) também calculamos a taxa de relaxacao 7, !

para 4-magnons en campos magnéticos intensos, como uma func¢ao do campo magnético
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H, =0 kOe H, =70 kQe

H, =200 kOe H, =300 k0e

2klk,y

Figura 5.12: Comparacao da taxa de relaxacao de 4-magnons em YIG calculada com
a equagao (5.119) e o respectivo ajuste da mesma usando a equagao (5.121), onde os
coeficientes C! s para os valores de campo magnético considerado de 0 kOe, 70 kOe,
200 kOe e 300 kOe, estao dados nas tabelas A.1, A.1, A.1 e A.1 respectivamente.

e fixando o vetor de onda e também a temperatura. Nesta situacao, escolhemos um
valor para vetor de onda reduzido 2k/kzp somente, e quatro valores diferentes para a
temperatura reduzida T'/T¢. Os resultados de nossas estimagoes numéricas sao apre-
sentadas nos graficos da figura 5.13. Se observa que para a faixa de valores de campo
magnético aplicado, compreendida entre 0 kOe e 100 kOe, existe uma diminuicao da
taxa de relaxacao, o qual é um resultado esperado posto que o campo magnético apli-
cado aumenta o valor da frequéncia de excitagao e o comportamento das ondas de spins

propagantes € a se relaxar mais rapido.
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H, (kOe)

Figura 5.13: Taxa de relaxacao de 4-magnons em YIG em funcao do campo magnético
externo, calculada com a equagao (5.119) para diferentes valores de temperatura e vetor
de onda g = 2k/kzp = 0.4.
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CAPITULO O

PROPRIEDADES TERMICAS DE MAGNONS
NO YIG EM CAMPOS MAGNETICOS
EXTERNOS MUITO INTENSOS

Introducao

Muitas propriedades fisicas e parametros associados ao YIG tem sido explicadas e cal-
culadas satisfatoriamente, mas quando o caso tratado sao as propriedades térmicas de
magnons a situacao muda o qual fica em evidéncia ao revisar a literatura correspon-
dente, pois os resultados das condutividades térmicas e calores especificos discrepam
bastante a temperatura ambiente [132, 136]. Uma das principais razoes estd em que
para temperaturas maiores aos 10 K as propriedades térmicas no YIG sao devido prin-
cipalmente a fonons, dificultado as medicoes das contribuicoes as propriedades térmicas
que fazem os magnons [137, 140]. Além do anterior temos que adicionar o conheci-
mento da relagao de dispersao em toda a primeira zona de Brillouin, mas as medidas
feitas envolvem sé ntimeros de onda pequenos, um fato associado a dificuldade de fazer
espalhamento de néutrons em ferrimagnetos, isto explica porque até agora as propri-
edades térmicas dos méagnons sao bem entendidas em baixas temperaturas e niimeros

de onda pequenos.
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Por outra parte, para entender bem a natureza das interagoes entre os fluxos de calor,
carga e magnetizacao nos materiais, resulta conveniente examinar aqueles onde existe
presenca de uma ou duas das excitagoes elementares mais relevantes somente, também
que ao mesmo tempo acontecam de maneira simultanea. Entao para estudar as in-
teragoes fonons-magnons, o YIG é um bom candidato porque possui uma banda gap
de energia relativamente grande, uma temperatura de Curie alta, é um material que
eletricamente é isolante e além disso possui uma fase de ordenamento magnético alto na
faixa de temperaturas accessiveis experimentalmente, isto faz com que ele seja usado
muito nos experimentos de spin-caloritronics. Especificamente, este material tem uma
banda gap aproximadamente de 2.85 eV, seus temperaturas criticas de Curie e Debye
sao Te = 550 K e Tp = 531 K respectivamente, estas temperaturas sao extraordinaria-
mente parecidas e relativamente altas. Entao as propriedades eletronicas e magnéticas
podem ser mantidas a temperatura ambiente e abaixo desta. Apesar da ampla uti-
lizacao deste material em experimentos de spin-caloritronics ainda ficam perguntas
pendentes por resolver. Precisamente vamos trabalhar neste capitulo nas propriedades
térmicas quando ha campos magnéticos externos aplicados muito intensos e além disso

sao consideradas temperaturas ambientes no material YIG.

6.1 Propriedades térmicas de magnons em YIG, em
campos magnéticos intensos

6.1.1 Ajuste da magnetizacao espontanea do YIG em funcao

da temperatura

Consideremos uma amostra monocristalina de YIG, a diminuicao da magnetizacao

espontanea na direcao do equilibrio com o aumento da temperatura esta relacionado
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ao nimero de magnons excitados termicamente de acordo com a relagao:
——=1-—= Nk (6.1)

Onde N é o nimero de spins na amostra [8, 12] e iy, é a distribui¢ao de Bose-Einstein.
A soma em k da equacao (6.1) pode ser transformada numa expressao integral, por
meio da prescricao ., — V/(2m)? [ d®k. Adicionalmente, se expressamos o parametro
de rede como a = (V/N)/3, obtemos a expressio:

M(T) a® el Kk

MO) o)y exp(Bhwy) — 1 (62)

Para campos bastante intensos, a relacao de dispersao mais apropriada é dada pela
equagao (5.96). Como a integragao na relacao (6.2) é feita em k, nés em seu lugar vamos
fazé-la em 7. Também é importante usar as mudangas de varidveis: k = xkzp/2,
ve = cos(zm/2), e para o argumento da func¢ao exponencial do fator de Bose-Einstein
tomaremos uo(Hy, T') = ug = Shwy = vhHo/KgT e também vo(Hy, T') = vg = fhws =

225J/KgT, com isto temos que a integral (6.2) é transformada em:

a3 [kzB/2 k2dk T [ r?dx
- - 6.3
272 /0 exp(fhwg) —1 16 /0 exp (uo + vo(1 — ’yx)) -1 (6:3)

No lado direito da integral (6.3) precisamos fazer algumas mudangas adicionais. Assim,
o primeiro que faremos é tomar t(x) = 7, = cos(zm/2) e por conseguinte a relacao
inversa, r = (2/7) arccost. Daqui imediatamente obtemos: dx = —(2/m)(1 — 2)~/2dL.
Em segundo lugar, para definir os limites de integracao note que se x = 0 entao t = 1
e se fazemos x = 1 resulta t = 0. Ao levar em conta, todas as mudancas estabelecidas
e substituindo o resultado encontrado na expressao para a magnetizacao espontanea

(6.2) obtemos o resultado:

M (T, Hy) _q 1 [!arccos?t dt (6.4)
My, 272 Jo V1 — 12 exp [ug+vo(l —t)] — 1 .
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Aqui estamos assumindo que M, corresponde ao caso quando: T'= 0 e Hy = 0 respec-
tivamente. Tomando a situagao de campo magnético aplicado igual a zero, o quociente
M(T, Hy)/M, é representado por M(T)/M, e a expressao (6.4), é transformada da

seguinte maneira:
M(T) ) 1 [!arccos®t dt
My, 272 Jy /1 — 12 et —1

(6.5)

Para iniciar as estimativas numéricas, consideremos a situacao Hy = 0. Entao, o pri-
meiro que fazemos é criar um modelo de ajuste numérico para magnetizagao espontanea
usando os dados experimentais de E. E. Anderson [141] apresentados na figura 6.1(a),
em lugar de ajustar a os dados experimentais usando a equagao (6.5). De acordo com

isso, o modelo de ajuste numérico que propomos para M (T")/M, é do tipo:
M(T) T\
mad Sl (= 6.6
) e (x) 69

onde a; e f; sao os parametros de ajuste e T ¢ a temperatura critica de transicao
a uma fase de desordem. Usando os dados de Anderson [141], o valor encontrado
para T é 559.2690 K. Portanto, ao aplicar o método de optimizacao de Nelder-Mead
[44], o melhor ajuste fornece para os parametros a;s e (3;s os valores da tabela 6.1.1.
Os resultados obtidos com os parametros da tabela 6.1.1, sao apresentados na figura
6.1 (b). Neste caso, o campo magnético externo aplicado é nulo e o argumento da
funcao exponencial é transformado em termos de quantidades mais tratavel, esto devido
principalmente a que os nimeros envolvidos sao muito pequenos e numericamente é
mais conveniente escrever esse argumento en termos de quantidades sem dimensao
e valores de méaquina representaveis. Para isso, tomemos SJ = J; e também ¢4 =
KgTc/2z. Isto supde que tomaremos a temperatura no sistema como 7' = 77, Além
disso, vamos escrever J; como J; = ggg sendo 7 e o quantidades sem dimensao. Com

isto, vy serd transformado como vy = 225J/KgT = o/7 e a equagao (6.5) fica.

M(T) . 1 [ arccos®t dt

My~ Tam ) i maeman 1 para0<7<1leo>0. (6.7)

A equagao (6.7) representa uma situagao muito simplificada, pois os efeitos da in-
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, ' Parametros
Indice - )
o Bj
1 0.2975 1.5
2 -5.3763 2.5
3 8.8600 3.5
4 -4.6788 4.5

Tabela 6.1: Valores obtidos para os parametros a;s e B}s do modelo de ajuste 6.6, para
a magnetizagao espontanea usando o método de optimizacao de Nelder-Mead.

teragao dipolar foram despreciados e além disso a contribuicao Zeeman foi anulada.
Também, para preservar o nimero de modos possiveis fornecidos pela relagao de dis-
persao que temos considerado, o raio da zona esférica de Brillouin deve ser ajustado.
Entao para fazer isto, notemos que o lado direito da expressao (6.3) quando tentemos

fazer os ajustes, ela é tal que poderd ser rescrita como:

a’ /kZB/Q k*dk (kzpa)® [*arccos®t dt 6)
4 ~ |
212 Jo exp(Bhwy) — 1 212 Jo /1 — 2 elo/n0-1) 1

Em consequéncia, podemos usar a equagao (6.7) para criar um modelo de ajuste da
magnetizagao espontanea e a partir dali determinar o valor de kzp aproximado ao valor
experimental. Também, podemos combinar os modelos de ajustes novo e o dado em
(6.6) para fazer estimativas numéricas da constante de exchange a primeiros vizinhos
J em funcgao da temperatura. De acordo com o anterior, as modificacoes que tomamos
em (6.7), consistem em introduzir um novo parametro b para obter kzp, e também
modificar o argumento do fator de Bose - Einstein, obtendo como novo modelo de

ajuste a expressao:

M(T) _, b [ arccos®t dt (6.9)
=1-— — T .
Mo 27 Jo V1t exp [4%0 (—t>} —1
T+ A

onde os parametros 7, o obedecem as mesmas restrigdes que em (6.7). O parametro A,

foi introduzido em (6.9) para evitar uma singularidade no modelo de ajuste quando a
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M(T)/M(0)

— Modelo de ajuste: Equacio 6.6.

o E.E. Anderson. Phys. Rev. 175, A1581 (1964).

085 0.2 0.4 06 0.8 1.0
T/T,

Figura 6.1: (a) Variacdo da magnetizacao espontanea com a temperatura para o YIG
[141]. (b) Modelo de ajuste para os dados de Anderson usando a equagao 6.6.

temperatura tende a zero, e satisfaz as restricoes A > 0 e A — 0%. Adicionalmente, o
argumento da exponencial da equagao (6.9) corresponde a uma expressao sem corre¢ao
alguma. Portanto, ao considerar a equacao corrigida temos que levar em conta que o
parametro o esta relacionado diretamente com a interacao de exchange e a superficie
de energia que usamos para aproximéa-la é de simetria esférica. Assim, o fator 47 que
aparece na equagao (6.9) é em realidade uma corregao a esfericidade da superficie de

energia, ¢ por isso que tomamos a mudanca o — 47o.

Na aproximacao de ondas de spins do capitulo 1, encontramos que a contribuicao a
segunda ordem da interagao de exchange é proporcional ao fator (1 — ), o qual estd
contido no coeficiente A da equagao 1.61. A figura 6.2 mostra a deformacao que sofre

a superficie no espaco reciproco que representa a contribuigao de exchange quando nés
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5%
66

Figura 6.2: Mudanga no aspeto geométrico da superficie que representa a energia ex-
change no espaco reciproco com o aumento da magnitude do vetor de onda na primeira
zona de Brillouin. Para os quatro gréaficos de superficie temos que k, = k, = k,. As-
sim temos em: (a) k, = 1.00 x 107%kzp, (b) k, = 0.40kzp, (c) k, = 0.80kzp, (d)
k, = 1.00kzp respectivamente, tomando kzp = 7/a.

afastamos do ponto k = 0. Dos primeiros dois grafico fica em evidéncia que a superficie
de energia ¢é esférica perto de k = 0, mas quando estamos na vizinhanca da fronteira
da zona, a aproximagao de zona esférica ja nao é valida, isto obrigatoriamente conduz
a introdugao do fator 47 da equagao (6.9). Além disso, temos que lembrar que para

realizar os ajustes vamos tomar as integragoes até a metade da zona de Brillouin.

Para usar a equacao (6.9), podemos proceder de duas formas diferentes. A primeira,
consiste em obter os valores de b e 0 ao ajustar os dados experimentais para a mag-
netizacao espontanea, tomando um valor fixo e muito pequeno de A. A segunda, é
usar o valor encontrado para b que fornece a correcao em kzp e entao usar os valores

dos parametros da tabela 6.1.1 e com isso determinar quais devem ser os valores de o
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Figura 6.3: Comparacao dos resultados fornecidos pelos modelos de ajuste para a mag-
netizagao espontanea. (a) Equagao (6.7) sem corregao alguma. (b) Equacdo modificada
(6.9) considerando os efeitos de simetria esférica da superficie de energia.

que convertem as equagoes (6.9) e (6.6) idénticas. Entao, observamos que o = o(T),
com isto podemos obter uma constante de exchange efetiva J ¢ que também depende
da temperatura. Entao, antes de considerar o primeiro caso, tomamos a equagao
(6.7) e ajustamos os dados de Anderson. Por conseguinte, é possivel obter somente
o parametro o. Assim, ao aplicar o método de ajuste de Nelder-Mead [44], o valor
encontrado é o = 0.436, daqui obtemos que wy = 2zSJ/h = 30.3400 THz que nao
tem sentido, esto mostra que a aproximacao de zona de Brillouin esférica nao é muito
véalida. Na figura 6.3 (a) se mostra o ajuste e fica em evidéncia que o resultado é

bastante ruim.

Por outro lado, quando usamos a expressao (6.9) para ajustar os dados experimentais
podemos encontrar kzp e também wy. Assim, se usamos o valor A = 1076 obtemos
que b/2r? = 0.5443, daqui temos que kzp/2 = Vb/a = 1.7829 x 107 cm~!. Também
do ajuste temos que o = 0.1578, com o qual obtemos que wy = 10.9684 THz e se
comparamos com o valor obtido no capitulo 1, o novo resultado tem sentido e porém
vélido. Na figura 6.3 (b) se mostra o resultado do ajuste feito com a equagao (6.9), se

observa que ha uma melhoria bastante perceptivel e isso é devido ao efeito que tem o
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Figura 6.4: Estimacao da constante de exchange como uma fungao da temperatura a
partir dos dados experimentais de magnetizacao espontanea do YIG.

fator 4. Para terminar, vamos usar a segunda maneira de proceder. Entao, como o
YIG tem uma estrutura cristalina complexa tomamos J — J.¢;. Com isto, podemos
fazer uma estimativa da constante de exchange a primeiros vizinhos em funcao da

temperatura, assim de acordo as mudancas que temos feito J. ;s pode ser escrita como:

() = () o) (6.10)

Lembremos que para cada valor de temperatura, é possivel a partir dos dados de
magnetizagao espontanea encontrar um valor para ¢. Portanto, tomando os valores
das quantidades constantes da equagao (6.10) e buscando o valor de o que faz com que

as equagoes (6.6) e (6.9) sejam idénticas, o resultado é mostrado na figura 6.4.
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6.2 Calor especifico a volume constante de magnons

em YIG

Nesta secao vamos determinar o calor especifico dos méagnons no YIG, mas para isso
tomaremos em conta os efeitos de campos externos aplicados muito intensos. Entao, de
acordo com a definigao de calor especifico [142, 143, 144], o calor especifico por unidade

de volume a volume constante para o sistema de mégnons esta dado por:

10Uy
Cu =3 (W>v (6.11)

onde Uy, é a energia interna [144] do sistema de magnons e definida por:

E
UM = Z m, onde Ek = hu}k (612)
E assumido implicitamente que o sistema de magnons estd em equilibrio térmico a
temperatura T e seus estados sao caraterizados pelo vetor de onda k. Tomando a
derivada de (6.12) com respeito a temperatura, encontramos que o calor especifico dos

magnons ¢ dado por:

Kp B \? eErx/KBT
Cy=— 6.13
M V ; (KBT> (eEk/KBT — 1)2 ( )

Para simplificar as expressoes, tomaremos a definigdo Yy = FEx/KgT, é claro que
Y. depende explicitamente do campo externo aplicado por meio de wy e também da
temperatura. Para a situagao que vamos descrever, usaremos a relagao de dispersao
(5.96), isto implica que nao ha nenhuma dependéncia explicita na varidvel ¢ e como
também temos eliminado o termo dipolar, tampouco haverd dependéncia em 6. Além
do mais, aproximaremos a soma dada em (6.13) por uma integral. Assim ao momento
de tomar a integracao nas variaveis angulares, aparece um fator igual a 4w, ficando

somente uma integral na varidavel de momento, isto conduz a seguinte expressao para
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o calor especifico.

= E kzn/? dk /CQ YkQGYk
21 Jo (e¥ — 1)2

Cum (6.14)

Para fazer as estimativas numéricas do calor especifico dado em (6.14), aproveitaremos
as mudancas da secao 6.1.1 e tomaremos outras adicionais, por exemplo, definimos
Ay = hwHy/KgTe, com isto transformamos a Y, como Yy, = (Ag +0(1 —~%))/7, onde
o e T foram definidas na secao anterior. Além disso, o fator que contém as exponenciais

pode ser transformado como:

Y2eVr 1 Y,
et — 1

Lembrando que k = zkzp/2 e também ~, = cos(mz/2) a integral dada em (6.14) fica:

KBk%B ' 272 2 (Ya
CM:W/O dx x*Y  csch 5 (6.16)

Para a integral que estd na varidvel = da equagao (6.16), novamente tomamos a mu-

T

5 ) = 7. e com as mudancas da segdo anterior, a expressao integral

danga t = cos(

(6.16) é transformada em:

B Kpg ! 2 arccos? t o (Ay O

Para fazer as estimativas numéricas do calor especifico usando a equagao (6.17) empre-
gamos para os valores dos parametros que aparecem nela, os valores encontrados na
secao anterior. Entao, usando a expressao encontrada para ), iniciamos calculando
trés curvas de calor especifico como uma fung¢ao do campo magnético esterno, variando
desde 0 até 300 kOe no regime de baixas temperaturas, especificamente sao conside-
radas os casos de T" = 3, 8 e 10 K e que sao indicados pelas curvas azul, vermelha
e preta respectivamente da figura 6.5, no gréfico que esbocamos ali, pode ser apre-
ciado com clareza que para baixas temperaturas quando modificamos a temperatura

os deslocamento apresentados no calor especifico como funcao do campo magnético
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Figura 6.5: Calor especifico de magnons a volume constante em YIG como uma fungao
do campo magnético para valores fixos de temperatura.

sao bastante aprecidveis. Assim quanto mais baixa seja a temperatura as mudancas
sofridas sao mais pronunciadas. Também, pode ser visto que se o campo torna-se mais
intenso o calor especifico experimenta uma queda muito forte, por exemplo esto pode
ser evidénciado com maior facilidade para o caso da curva azul que corresponde a caso

de 3 K, em relagao as curvas superiores que corresponde a 8 e 10 K.

Os resultados na figura 6.5, fornecem uma utilidade muito importante, eles permitem
dar uma melhor interpretacao as medidas experimentais tomadas por S. R. Boona e
J. P. Heremans [145], que tem medido as propriedades térmicas do YIG em campos
magnéticos muito intensos. Assim por exemplo, eles realizaram medidas do calor es-
pecifico em funcao da temperatura em auséncia de campo magnético aplicado e para
um valor de campo aplicado de 70 kOe. Adicionalmente, estes autores tomam a dife-
renga da medida entre 70 kOe e a medida com 0 kOe. Para o resultado encontrado
erroneamente eles dao uma mal interpretacao, pois argumentam que a contribuicao

ao calor especifico dos magnons é anulada pela aplicacao do campo magnético muito
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Figura 6.6: Calor especifico de magnons a volume constante em YIG como uma fungao
da temperatura para valores fixos de campo magnético. A curva preta é a diferenca
das curvas do calor especifico para 0 kOe e 70 kOe respectivamente e comparada com
os dados de Boona et. al. [145].

intenso. Podemos a partir de nossas estimativas, contidas no grafico da figura 6.5 que
nao existe tal supressao e para observar esse fato é suficiente tracar uma linha vertical
que corte ao eixo horizontal justamente no valor Hy = 70 kOe e perceber que para
baixas temperaturas existe sempre uma contribuicao ao calor especifico por parte dos

magnons.

Por outra parte também temos feito uma estimativa numérica do calor especifico como
uma funcao da temperatura para os casos de campo nulo e campo magnético aplicado
de 70 kOe. Como é natural para interpretar os dados experimentais com a estimativa
realizadas, tomamos a diferenca para esses valores de campo aplicado. Assim, na figura
6.6 apresentamos um grafico que contém trés curvas: a azul quando nao ha campo, a
vermelha onde esta aplicado o campo magnético de 70 kOe e a curva preta que cor-
responde a diferenca da duas primeiras, embora os pontos sao os dados experimentais.

Entao fica claro das curvas, que esses pontos que sao erradamente interpretados por
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Figura 6.7: Curvas de calor especifico a volume constante de magnons em campos
magnéticos muito intensos em YIG, quando os valores do campo magnético aplicado
sao fixos e temperaturas menores que 300 K. As estimacgoes das curvas foram feitas
usando a equagao (6.17).

Boona et. al, em realidade nao sao outra coisa que uma diferenca dos calores especificos
entre 0 e 70 kOe respectivamente, em lugar de uma contribui¢ao total dos magnons
ao calor especifico. Pelo visto da comparacao, as estimativas feitas da diferenca dos
calores especificos esta em acordo com o resultado experimental. Também, é ressaltado

que a interpretacao mais apropriada é dada aqui e reforgada na referéncia [146].

Além do anterior, temos estendidos nossas estimacoes do calor especifico para valores
da temperatura que vao de 0 K até 300 K, estes resultados sao apresentados no gréfico
da figura 6.7. Aqui, sao calculadas trés curvas de calor especifico para os valores de
campo magnético aplicado de 0, 70 e 300 kOe que sao representadas pelas curvas
preta, vermelha e azul respectivamente. Neste gréafico, fica em evidéncia que para
temperaturas proximas da temperatura ambiente as contribui¢coes dos magnons ao

calor especifico para diferentes campos aplicados diferem muito pouco, sem importar o

216



valor de campo considerado e as variacoes sofridas com a temperatura sao desprezivel,

pode ser notado que as contribuigoes sao bastante apreciaveis para T < 200 K.

6.3 Condutividade Térmica dos Magnons

Para calcular a condutividade térmica dos magnons no YIG, comecaremos escrevendo a
equagao de transporte de Boltzmann na aproximacao de tempo de colisao. A motivagao
de fazer isto, é porque vamos primeiro a encontrar uma expressao geral e dali tomaremos
o caso particular que consiste em assumir uma condutividade térmica isotrépica. Entao,
denotaremos a condutividade térmica como k e nao deve ser confundida com o vetor

de onda k associado ao o momento dos magnons. Entao, de acordo ao anterior temos:

a—f+%Vf+F-a—f:(

5 = (6.18)

ofy  _ _f-fY9
E)COH o T

Aqui f representa a funcao de distribuicao, p o momento das particulas, F' a forca
externa atuando também nas particulas mesmas e 7 o tempo empregado entre um par
de colisoes consecutivas. Para o presente caso, a forca externa sobre os magnons é nula,
assim o termo proporcional a F' vai se anular. Assim levando em conta que a fungao
f depende do estado de momento das particulas, nés vamos inclui-lo substituindo o
subindice k nessa funcao para indicar que ela tem uma dependéncia explicita em k.
Além do mais, lembrando que p = mw, a equacao de transporte (6.18) é transformada

em:

o _ r(0)
ﬁ_f_vkv‘fk:_—fk fk

5 - (6.19)
Por outro lado, usando uma aproximacao de tipo linear a funcao de distribuicao pode
ser escrita como fp = f,go) ~+ gk, onde f’g()) e g sao as fungoes que caracterizam o estado
equilibrio térmico e o deslocamento do equilibrio térmico a primeira ordem da distri-
buigao de mégnons, respectivamente. Usaremos a notagao V = 9/0r para representar
o operador gradiente em coordenadas espaciais. Entao usando a aproximacao estabele-

cida, podemos expressar o lado direito da equagao (6.19) como — (fk—f,go))/T = —gk/T.

Adicionalmente, temos que o gradiente de fy é dfy/0r = 0 f,go)/ Or + Ogg/Or, usando
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estes argumentos na equacao (6.19), encontramos:

3(0) o 8(0) o
fk 4 Ik . fk +vk.ﬂ:_g_k

ot ot + Uk or or T

(6.20)

Em relagdo a expressao (6.20) vamos supor que a fungao fi é homogénea no tempo,
isto significa que 0f; /0t = 0. Também que a fungao gy é uniforme espacialmente o que
significa que dgr/0r = 0. Portanto, com estas consideragoes é deduzido da equacgao
(6.20) que a forma funcional para gy é dada pela expressao g = —Tv - (8 f,go) / 81“).
Como f,io) depende explicitamente da temperatura, podemos usar a regra da cadeia e

reescrever a forma de g, em termos do gradiente de temperatura que existe no sistema

arl
aT

como g = —TVg - VT . Assim, usando a expressao obtida para gg, a funcao de

distribuicao de Boltzmann fi em primeira aproximacao toma a forma:

s

fo= £ = roe VT=k

(6.21)

O lado direito da equacao (6.21) contém: a funcdo de distribui¢do que caracteriza o
estado de equilibrio das particulas e o segundo que aparece é o resultado das excitacoes
térmicas que sofre o sistema quando é submetido a um gradiente de temperatura, pro-

duzindo assim um deslocamento da situagao de equilibrio.

Por outra parte, vamos supor que agora temos um conjunto de excitagoes coletivas,
cujo espectro de energia (o em seu defeito de frequéncias) é degenerado e representado
por wj, = w;(k), onde o indice j representa o j-ésimo ramo no espectro. A corrente
de calor transportado pelas excitagoes no estado jk ¢ dada por Fjpv, = hw;ivy, onde
vk é a velocidade de grupo para o modo apropriado e dado por vy = K™ 'V Ejg, se
multiplicamos pela fun¢ao de distribuicao que descreve as quase particulas que populam
o estado jk, entao ao somar sobre j e k encontramos que a densidade de corrente de

calor por unidade de volume do cristal é dada por:

1
Jo=1 %; finEjkvjk (6.22)
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Substituindo a expressao de fi dada em (6.21) na equagao (6.22), e depois de fazer as
simplificagOes respectivas, encontramos que Jg numa aproximagcao linear da equacgao
de transporte de Boltzmann pode ser escrita como: Jg = égO) — k- VT. Assim,
concluimos que um deslocamento da densidade de corrente de calor, permite definir a

condutividade térmica por unidade de volume para o sistema de magnons como:

0Jg=—k-VT, ondeké, kK= % > ik TikEijk (vjkvjk)ag—;T’? (6.23)
A condutividade térmica por unidade de volume k, definida em (6.23), define em rea-
lidade uma quantidade tensorial que pode ser representada por uma matriz de ordem
3 x 3. Entao, vamos usar as letras gregas « e 5 como indices para representar as compo-
nentes cartesianas x,y, z de Kk e quantidades relacionadas com ela. Em consequéncia,
o produto diddico das velocidades e dado por vjpvi = Zaﬁ v](.i)v](i)eaeg se utiliza
para encontrar uma expressao final de Kk que tem a forma Kk = Zaﬁ Kag€a€s, onde

e, ¢ eg sao os vetores unitarios cartesiano canonicos. Portanto, encontramos que as

componentes da matriz que representa a k sao dadas por:

Rez Rgy Rgz
(Kag) = Kyr Ky Ky | o onde temos que:

Rzx /izy Rzz <624)

0
1 (@), (5)F ik
Rag =17 Ejk:TjkEjk Yjk Vjk 8]T

Por outra parte, quando o meio considerado € isotropico, que é um de nossos principais
fatos assumidos para calcular k, a matriz representada por k.s é reduzida obtendo-
se que Kag — Kaplap, Onde 0,5 agora representa a matriz identidade de ordem 3 X
3. Adicionalmente, supondo que o quadrado das trés componentes cartesianas das

: P , 2
velocidades possuem o mesmo valor médio, isto é, 3(1)](»2)) = f-k, encontramos que as
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componentes da matriz k,g sao reduzidas até:

1 offy
Rez = Kyy = Kzz = K = W ZT]kE]k/U]zka—JT (625)
jk

A seguir, usaremos a relagao de dispersao dada em (5.96) para calcular x de (6.25).
Portanto, podemos esquecer a degenerescéncia e que estd indicada pelo indice j nas
definicoes anteriores. Entao, igual ao que foi feito em casos passados, converteremos a
soma em (6.25) numa integral. Em consequéncia, a equagao (6.25) é transformada em:

1 kzp/2 ,0 fliO)

_ 2
Ky = 602 i dk ki By, a7

(6.26)

Lembrando que f,go) ¢ funcao de distribuicao de Bose-Einstein, entao sua derivada

respeito da temperatura é dada pela expressao:

(3f1£0) _ Kp ( E, )2 ebr/KBT (6.27)
(

OT — Ep \KpT eBx/KpT — 1)

Substituindo a expressao (6.27) na equagao(6.26) encontramos que a condutividade

térmica vem dada por:

k kzp/2 E 2 2 Ep/kpT
fop = o dick? [k ) TRUE . (6.28)
672 0 kgT (eEk/kBT — 1)

Agora precisamos voltar até as equagoes (6.19) e (6.24), em primeiro lugar temos
que v = Viwy, que é justamente o resultado exibido pela equagao (6.24), como nos
casos anteriores vamos a estender o limite superior até a metade do vetor de onda da
primeira zona de Brillouin. Como antes, tomamos as mudancas de variaveis T' = 71¢

e k = (z7m/2a) respectivamente, assim transformamos a equagao (6.28) como:

. 7T]€Bw124
Ry = (192(17_2) ]H<H0,7') (629)
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Figura 6.8: Condutividade térmica de magnons em YIG como uma funcao da tempe-
ratura para campos magnéticos aplicados muito intensos. As curva vermelha e azul
sao calculadas usando a equagao (6.29) e a curva preta e a diferenga da vermelha com
a azul e é comparada com as medidas realizadas por Boona et. al. [145].

onde v, = coszm/2, e o termo I,,(Hp, T) é definido por meio da integral:

! A
L., = / dr 7,2 (1 = 2) (Ag + (1 — 'ygg))chch2 (—H + i(1 - %)) (6.30)
0 2T 27

Todas as quantidades que aparecem na integral (6.30) foram definidas nas se¢oes an-
teriores, mas o termo 7, é a soma da contribuicao de 3-magnons e 4-magnons como

definido é no capitulo anterior.

Faremos uma comparacao dos dados experimentais com nossas estimagoes numéricas
usando a equacao que define a condutividade térmica de magnons. Semelhante ao
caso do calor especifico, vamos usar outra vez as medidas experimentais de Boona e
Heremans [145]. Novamente, confirmamos com nossas estimativas que os resultados

obtidos experimentalmente na referéncia [145] representam deslocamentos mas esta vez
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Figura 6.9: Condutividade térmica de magnons em YIG como uma funcao da tempe-
ratura para trés valores de campo magnético aplicado muito. As curvas sao calculadas
usando a equacao (6.29) e a estimagao delas é estendida até temperaturas préxima a
temperatura ambiente.

na condutividade térmica para os valores de campo magnético considerados e nao uma
contribuicao total. Entao na figura 6.8, temos um grafico da condutividade térmica
como uma funcao da temperatura, nesse grafico temos trés curvas, a curva azul quando
nao ha campo aplicado e a curva vermelha quando o campo aplicado é de 70 kQOe, a
curva preta é a diferenca da condutividade térmica entre 0 e 70 kOe respectivamente
e os pontos sao os dados experimentais.A diferenca do calor especifico, a condutivi-
dade térmica é pesada pela taxa de relaxacao que depende da temperatura e do campo
magnético esterno aplicado. Como nao ha medidas experimentais desta quantidade na
situacao em que consideramos o calculo da condutividade, apreciamos que os resul-
tados obtidos nas estimativas de kj; incluindo o calculo das taxas de relaxacao até a
metade da zona de Brillouin onde a aproximagao de zona esférica sao bons. Esto, pode
ser apreciado quando tomamos a diferenca das condutividades térmicas devido a que

ajustam bem os resultados experimentais.
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Em adicao ao anterior, estamos interessados em conhecer as propriedades térmicas do
YIG para temperaturas proximas da temperatura ambiente, também calculamos s,
na faixa de temperaturas que vao de 0 até 300 K. O resultado de nossa computacao é
esbocado no grafico da figura 6.9, ali também desenhamos trés curvas, cada uma delas
para um valor de campo magnético aplicado. Assim, a curva preta é em auséncia de
campo magnético, a curva vermelha para 70 kOe e a curva azul para um campo de 300
kOe respectivamente. Pode ser visto, que cada uma das curvas alcanca um maximo.
A partir desse valor a condutividade sofre uma queda bastante rapida, associamos esta
queda com o comportamento que possui a taxa de relaxacao em funcao da temperatura,
pois quando ha um aumento da temperatura, o niimero de magnons que sao relaxados
aumenta e esto tem como consequéncia uma diminuicao de kjs, devido que haverda uma

menor contribui¢ao a condutividade térmica.
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CAPiTULO 7

CONCLUSOES

A seguir apresento as conclusoes globais focando os aspectos mais importantes dos

trabalhos feitos nesta tese como também algumas perspectivas

e Usando a formulacao de ondas de spins de Holstein-Primakoff aplicada a um
ferromagneto foi possivel ajustar as relagoes de dispersao experimental do YIG,
sabendo que este material é de natureza ferrimagnética, apesar disso o modelo de
ajuste resultou ser muito bom. Assim ao aplicé-lo, permitiu conhecer de maneira
aceitavel qual é o valor da frequéncia de excitacao de magnons nas proximida-
des da metade da primeira zona de Brillouin. Esto significa que a aproximagao
de zona esférica para a primeira zona de Brillouin deste material resulta ser
aplicavel. Também, foi verificado que os efeitos da interagao dipolar magnética
na formulagao do modelo produz contribuigoes aprecidveis somente para vetores
de onda cuja magnitude é pequena. Em contraste, foi verificado que a contri-
buigao de exchange predomina para regioes que ficam mais afastadas do centro

da primeira zona de Brillouin.

Semelhante ao caso do YIG, foi empregada a formulacao de ondas de spins de
Holstein-Primakoff para obter os modos de frequéncia de oscilacao para um an-

tiferromagneto simples de duas sub-redes como é o caso do FeFy;. Com isso
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também foi possivel ajustar as relagoes dispersao experimental obtidas por es-
palhamento de néutrons. A forma como foi reduzido o fator de forma, permitiu
obter um ajuste muito bom com o qual se obtive além das frequéncias proprias
de oscilagao, também se obtiveram os campos de exchange e anisotropia. Como
o resultado de ajuste foi excelente, este também pode ser estendido a outro flu-
oretos de metais de transicao da forma XF,, onde X pode ser um dos Mn, Co,

Ni.

Com aplicacao da formulacao de ondas de spins de Holstein-Primakoff foi possivel
realizar a expansao em serie do Hamiltoniano de interagao do ferromagneto
em termos de operadores de magnons, assim foram obtidas as contribuigoes
anarmonicas do espectro de excitacoes de ondas de spins, o Hamiltoniano de
interacao construido, somente incluiu interacoes de exchange e Zeeman. As con-
tribuigoes calculadas que se empregaram para renormalizar a energia de magnons
foram justamente aquelas que conservam o momento e a energia. Especifica-
mente, foi assumido que as contribuigoes anarmonicas principais em operado-
res de magnons sao devidas as de quarta ordem. Adicionalmente, tomamos a
suposicao bésica de afirmar que o tratamento para materiais ferromagnéticos
continua sendo vélido para o YIG, sabendo que este material é de natureza fer-
rimagnética. Para realizar a renormalizacao mesma, foi empregado o formalismo
das funcoes de Green de dois tempos dependentes da temperatura de Bogoliubov-
Tyablikov. As cadeias infinitas de equagoes de movimentos paras as fungoes de
Green, foram truncadas considerando resultados até a consideracao da funcao
de Green de quarta ordem, e para eliminar a ligacao entre as funcgoes de Green
de segunda e quarta ordem assumimos que a funcao de Green em operadores
de magnons de quarta ordem é proporcional a de segunda ordem. Com esto,
foi possivel obter expressoes aproximadas explicitamente para as fungoes de cor-
relacdo que surgiram no processo, as quais permitiram obter de forma direta a
renormalizacao da energia de mégnons no YIG. Com os resultados calculados,

foi possivel calcular a magnetizagao espontanea para o YIG até temperaturas da
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ordem da temperatura ambiente. Além disso, as estimativas da energia renorma-
lizada de mégnons, serviu para mostrar que os modelos empregados para o estudo
do efeito de spin Seebeck (SSE) em bicamadas FMI/NM entre um ferromagneto
isolante (FMI) e um metal normal (NM) usando modelos para calcular as pro-
priedades térmicas em YIG com expressoes validas para baixas temperaturas
resultam ser inapropriadas e os resultados divergem muito dos obtidos a tempe-
ratura ambiente, estes estudos foram tteis para estudar o SSE e os resultados

foram publicados [64].

Para calcular a energia magneto cristalina em FeF5 foi usado um hamiltoniano
que incluiu as interacoes de exchange, Zeeman e anisotropia de um ion, este ha-
miltoniano foi diagonalizado escolhendo a base de func¢oes do momento angular
total. Entao com os valores proprios de energia, se calculo a fun¢ao de partigao
e dali se encontro a energia livre de Helmholtz. Logo apds, se tomo a expansao
em serie da energia livre respeito da orientacao do campo magnético aplicado,
esto permitiu a obtengao da expressao da energia magneto cristalina. Os resul-
tados obtidos estao em bom acordo com os dados experimentais conseguidos por
técnicas diferentes como o espalhamento de néutrons ou espectroscopia Moss-
bauer. A forma de resolucao do problema, aponta as falhas do tratamento feito
por Ohlmann e Tinkhamm [45] em sua formulacao tedrica para determinar a

anisotropia magneto cristalina.

Por outra parte, a suposi¢ao que a anisotropia de um fon fica bem representada
pela anisotropia magneto cristalina por célula unidade permitiu a obtencao do
campo de transi¢ao no limite de estabilidade AF, estes calculos mostraram que
o resultado foi aceitavel. Com esta abordagem conseguimos melhores estimagoes
para o campo de transi¢ao de spin-flop que aquilas obtidas por S. M. Rezende
[47] empregando em seu modelo uma anisotropia de um fon independente da
temperatura. Observamos que este tratamento também pode ser estendido a

outros fluoretos da forma XF,, com X = Mn, Co e Ni.
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e O modelo empregado para determinar a anisotropia magneto cristalina do ma-
terial RbMnF3 baseado nas interacoes de campo cristalino e spin-6rbia como
extensao dos desenvolvimentos feitos por Tachiki [107], para ferritas de Co**
mostro ser muito satisfatério devido a que consegui dar uma boa explicacao dos
resultado experimentais. Entre outras coisas, este modelo permitiu determinar o
valor do parametro de acoplamento da interacao spin-érbita. Adicionalmente, re-
sulto muito til porque permitiu dar conta da reducao que sofrem as componentes
reais do momento angular dos fon Mn?*, este efeito é atribuido diretamente a que
as nuvem eletronicas dos ions sao distorcidas enquanto forma parte do cristal, os
resultados permitiram fazer a publicacao de um paper que expoe a o bom acordo

da comparagao entre o experimento e a teoria desenvolvida [108].

e Para obter os resultados das taxas de relaxacao como fun¢ao da temperatura e o
vetor de onda até a metade da primeira zona de Brillouin, empregamos a teoria
das probabilidades de transicao entre estados populacionais de magnons. Foram
feitos calculos bem sofisticados que permitiram o cédlculo para espalhamento de
3-magnons e 4-magnons. Eses resultados foram usados para determinar quanti-
dades tais como as densidades de correntes de spins em interfaces FMI/NM, ali
foram obtidos resultados que estiveram em bom acordo com as medidas expe-
rimentais, estas estimacoes foram publicadas como um apéndice de otro paper
sobre o estudo do efeito de spin Seebeck longitudinal [135]. Também, foram feitas
estimacoes das taxas de relaxacao de méagnons em processos de espalhamentos
de 4-magnons em campos magnéticos externos muito intensos esses resultados se
empregaram para determinar outras propriedades de transporte em YIG os resul-
tados obtidos foram bastante satisfatorios devido a que seu emprego no calculo do
calor especifico e da condutividade térmica em YIG forneceu uma interpretacgao
correta dos dados experimentais que foram obtidos aplicando campos magnéticos
altos. Estes resultados também foram publicados [146] apontando as respectivas
corregoes realizadas aos argumentos de S. R. Boona e J. P. Heremans [145] res-

peito de suas medidas.
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APENDICE A

COMPLEMENTOS ADICIONAIS AO CALCULO
DAS TAXAS DE RELAXACAO

Vamos dedicar este apéndice especialmente a inclusao de alguns resultados que foram
feitos, mas nao aparecem no corpo principal do desenvolvimentos dos capitulo da tese,
e devem ser incluidos como um complemento adicional das consideragoes principais

para evitarmos criar confusao ou ambiguidade.

A.1 Polinomios de ajuste para as superficies calcu-
ladas das taxas de relaxacao de 4-magnons em
campos intensos

A seguir apresentamos os resultados obtidos no ajuste das superficies das taxas de re-
laxacao de 4-magnons no YIG assumindo que as amostras do material estao submetidas

a um campo magnético externo muito intenso.
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Campo magnético Hy = 0.0 kOe

1 T x? x3 xt xd

1 0.0005 -0.0207 0.1870 -0.5288 0.5381 -0.1813
T -0.0151 0.5411 -4.3850 8.3170 -2.0930 0.0000
72 0.1016 -1.0620 5.5940 19.0200 0.0000 0.0000
3 | -0.4702 0.0421 -8.9210 0.0000 0.0000 0.0000
T4 1.1270 1.9860 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
75 | -0.9898 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

Tabela A.1: Coeficientes do polinomio de ajuste da taxa de relaxacao de 4-magnons
em YIG quando o valor do campo magnético externo considerado é Hy = 0.0 kOe.

Campo magnético Hy = 70.0 kOe
1 x x? 3 ' 2
1 0.0001 0.0091 -0.1297 0.4401 -0.5416 0.2215
T -0.0043 0.0860 0.1200 -0.9746 0.8056 0.0000
72 -0.0197  -0.3724 0.5947 0.5486 0.0000 0.0000
73 0.1707 0.1835 -0.6898 0.0000 0.0000 0.0000
™ | -0.2874 0.2530 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
70 0.1245 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

Tabela A.2: Coeficientes do polinomio de ajuste da taxa de relaxagao de 4-mégnons
em YIG quando o valor do campo magnético externo considerado é Hy = 70.0 kOe.
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Campo magnético Hy = 200.0 kOe

1 T x? x3 xt xd

1 0.0004 -0.0081 -0.0114 0.1568 -0.2585  0.1205
T 0.0056 0.1170 -0.3311  -0.1114 0.3342 0.0000
21 -0.1182  -0.01576 0.7498 0.0006 0.0000 0.0000
3 0.4310 -0.8141 -0.2049 0.0000 0.0000 0.0000
41 -0.5086 0.8594 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

T
.
.
7 0.1507 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

Tabela A.3: Coeficientes do polinomio de ajuste da taxa de relaxacao de 4-magnons
em YIG quando o valor do campo magnético externo considerado é Hy = 200.0 kOe.

Campo magnético H, = 300.0 kOe

1 x x? 3 xt 2
1 0.0007 -0.0220 0.1477 -0.4000  0.4658  -0.1927
T -0.0009 0.0705 -0.0872  -0.0492  0.0462 0.0000
72 -0.0494  -0.2451  -0.0293 0.6760 0.0000 0.0000
73 0.3303 0.4361 -0.2824 0.0000 0.0000 0.0000
™ | -0.7213  -0.1511 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
70 0.5062 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

Tabela A.4: Coeficientes do polinomio de ajuste da taxa de relaxagao de 4-mégnons
em YIG quando o valor do campo magnético externo considerado é Hy = 300.0 kOe.
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APENDICE B

PUBLICACOES RELACIONADAS COM A TESE

A seguir apresentamos uma lista das publicagoes que foram realizados usando os resul-
tados desenvolvidos nesta tese. Em algumas das publicagoes, ou autor da tese aparece

como coautor o autor principal.

1 S. M. Rezende, R. L. Rodriguez-Suérez, R. O. Cunha, A. R. Rodrigues, F. L. A.
Machado, G. A. Fonseca Guerra, J. C. Lopez Ortiz, and A. Azevedo, Magnon
spin-current theory for the longitudinal spin-Seebeck effect, Phys. Rev. B 89,
014416 - Published 15 January 2014.

2 S. M. Rezende, R. L. Rodriguez-Suérez, J. C. Lopez Ortiz, and A. Azevedo,
Thermal properties of magnons and the spin Seebeck effect in yttrium iron gar-
net/normal metal hybrid structures, Phys. Rev. B 89, 134406 - Published 10
April 2014.

3 J. C. Lopez Ortiz, G. A. Fonseca Guerra, F. L. A. Machado, and S. M. Rezende,
Magnetic anisotropy of antiferromagnetic RbMnFs5, Phys. Rev. B 90, 054402 -
Published 4 August 2014.

4 S. M. Rezende, J. C. Lopez Ortiz, Thermal properties of magnons in yttrium
iron garnet at elevated magnetic fields, Phys. Rev. B 91, 104416 - Published 19
March 2015.
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APENDICE C

PROGRAMAS UTILIZADOS PARA REALIZAR
AS ESTIMACOES NUMERICAS DA TESE NA
LINGUAGEM WOLFRAM-MATHEMATICA

C.1 Descricoes gerais dos programas

A seguir apresentamos a codificacdo de todos os programas desenvolvidos nesta tese
para realizar as estimagoes numéricas das propriedades fisicas estudadas nos diferentes
capitulos. Cada um destes programas foi compilado num computador Dell Inspiron
5547 com processador Intel(R) core(TM) i7-4510U CPU@ 2.00 GHz - 2.60 GHz. Com
16 GB de memoria RAM. O autor recomenda para um bom desempenho da maio-
ria dos programas usar maquinas de célculo com caracteristicas semelhantes ou su-
periores a descrita, devido que hé rotinas que exigem um consumo alto de memoria
e CPU. Também, é recomendado compilar cada um dos programas desenvolvido em
cada capitulo separadamente para acrescentar o nivel de desempenho das rotinas. Além
disso, cada programa contem um minimo de informacao que permite saber como tra-
balha cada uma das rutinas desenvolvidas, também exitem partes adicionais de cédigo
que nao faz parte do manuscrito principal mas ajuda a entender melhor como sao

realizados os procedimentos numéricos para estimar as quantidades desejadas.
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Codigo MATHEMATICA das estimacdes numeéricas de todos
os capitulos da tese

Capitulo 1: Ajuestes e graficos do capitulo 1.

directorioWindows =
"C:\\Users\\Javier\\Dropbox\\datos_tesis\\fisica_computacional_con
_mathematica";
(*directoriolLinux=
"/home/javier/Dropbox/datos_tesis/fisica_computacional_con_mathematica"; )
SetDirectory[directorioWindows] ;

Definiciéon de los parametros de calculo.

*)

(# Las siguintes lineas definen los diferentes pardrametros del YIG, =)

(# asi como también las diferentes constantes usadas en nuestras *)

(* computaciones numéricas. *)

(Fmmm e e e -
*)

umTHz = 10412.0 ; (* Un tera Hertz. «x)

cteD =5.1700 10~ (-9.0); (* Constante D. %)

ctey = 2.800 10746.0; (* 2.00xPi Constante y. =*)

cteZ =8.00 ; (# No de vecinos mas préximos. =*)
cteR =12.3760 10~ (-8.0); (# Constante de red. =*)

hbar = 1.054570 10~ (-27.0); (* Constante de planck entre 2m. %)
cteB =1.38064880 107 (-16.0); (* constante de Boltzmann. =)

cteMs =1.7800 1043.0 ; (* Magnetizacién de saturacién. =)
tempC = 531.00 ; (* Temperatura critica de Curie del YIGx)
cteSS =14.200 ; (* Espin medio por unidada de volumen. =*)

fcCE= 1.0/ (1074.0);
sigma =1.8779388777141528;
tempCP = 557.453;

Relaciones de dispersion del YIG

Constantes derivadas:

wZB = (ctey xcteZ xcteD) / (cteR xcteR); (*9.5xumTHz%*)
wM
wZB

4.00 % Pi*x cteMs x ctey;
8.949838917494797 »10712. (» Valor ajustado de wzp*) ;
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Relagdes de dispersio teoricas.

wRel[hCampo_, x_, 6k_, w_] := Sqrt[(ctey*hCampo+ 2. *xw* Sin[(Pi/2.0) *x]*2) %
(ctey*hCampo+ 2.0 *w* Sin[(Pi/2.0) *x]*2. +wM* Sin[6k] *2)]

Manipulate[
Plot[{wRel[hcamp, x, Pi /2., wZB] / umTHz, wRel[hcamp, x, Pi /2, wZB] / umTHz},
{x,0.,0.1}, AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame -» True,
PlotStyle » {{Thickness[0.0085], Red}, {Thickness[0.005], Blue}},
FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}},
AspectRatio-»1.], {hcamp, 200., 1500., 100.}]

Graficos para campo magnético aplicado zero e relagoes de
dispersao sem ajustar.

A fungao ticks[Xmin,Xmax], define o tamanho das legendas nos quadros dos graficos.

freqYIGUno = Plot[wRel[0., x, Pi /2., wZB] / umTHz,
{x, 0., 0.01}, AspectRatio -» 0.8, AxesOrigin -» {0., 0.}, Frame - True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {Thickness[0.01], Black},
PlotRange » {{-0.00001, 0.01}, {-0.0001, 0.02}},
PlotRangeClipping » True, FrameTicks - Directive[Black, 222],
FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w (THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily - "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22],
PlotLegends -» {Style["kiHy", Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},
ImageSize -» Large];
(%%)
freqYIGDos = Plot[wRel[0., x, 0., wZB] /umTHz, {x, 0.0, 0.01},
AspectRatio » 0.8, AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame - True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {Thickness[0.01], Red},
PlotRange » {{-0.001, 0.01}, {-0.00001, 0.02}},
PlotRangeClipping -» True, FrameTicks -» Directive[Black, 22],
Framelabel -» {Style["k/kzz", Black, FontSize -» 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize - 22],
PlotLegends -» {Style["k||Hy", Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},
ImageSize -» Large]; (* *)

freqYIG = Show[freqYIGUno, freqYIGDos]
(#PlotLabel-»Style["Hy=0 kOe" ,Black,FontSize—»22,FontFamily—»"Helvetica"]*)

Export["freqYIG.png", freqYIG]; (**)
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graficosCampo = Table[Plot[wRel[y, x, Pi/ 2., wZB] / umTHz,
{x, 0.0, 0.02}, AspectRatio -» 1., AxesOrigin - {0., 0.}, Frame - True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}}, PlotStyle -»

{Thickness[0.004], Black}, PlotRange » {{-0.0001, 0.02}, {-0.0001, 0.02}},
PlotRangeClipping » True, FrameTicks - Directive[Black, 22],
FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},

FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22],
ImageSize - Large], {y, 0., 1500., 100.}1;

Export["freqYIGCamp.png", Show[graficosCampo]];

Relacoes dispersao experimentais do YIG ao
longo do caminho [001]

Comparacgao das medidas experimentais com as estimagoes
tedricas sem ajuste

Valores experimentais das relagdes de dispersao do YIG (reldispexpYIG) a temper-
atura de 295 K. As medic¢des consideradas sdo aquelas feitas na primeira zona de
Brillouin ao longo do caminho [001]. Dados extraidos de J. S. Plant, J. Phys. C: Solid
State Phys. 16(1983) 7037-7051.

reldispexpYIG = {{3.979328825%10"-6., 0.000055093256814},
{0.159641176775504, 0.772576978258471},
{0.210363533511778, 1.13110694183865}, {0.25563187339469, 1.5315925394548},
{0.3068996318163, 2.02743185078909}, {0.367439218888628, 2.60718243019534},
{0.402890328435486, 3.09920759298091}, {0.469974735731849, 3.90399293676195},
{0.514697673929424, 4.97958282750248}};

encabezadoDaTabela = {"Vetor de Onda k", " Frequéncia wy"};
TableForm[SetPrecision[reldispexpYIG, 5], TableAlignments -» Center,
TableHeadings » {None, encabezadoDaTabela}, TableSpacing » {1, 3}]

datosTeoricos = Table[{x, wRel[0., x, Pi/ 2., wZB] / (umTHz)}, {x, 0., 1.0, 0.005}];

figsimajuste = ListPlot[{reldispexpYIG, datosTeoricos},
PlotStyle » {{PointSize[0.025], Red}, {PointSize[0.01], Black}},
PlotRange » {{-0.01, 0.55}, {-0.1, 5.50}}, PlotRangeClipping - True,
Framelabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize -» 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w (THz) ", Black, FontSize » 28, FontFamily -» "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22], ImageSize - Large,
PlotLegends -» {Style["Dados experimentais.", Black, FontSize -» 24,
FontFamily -» "Helvetica"], Style["Dados teéricos sem\najustar.",
Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},
AspectRatio » 1., Frame » True, ImageSize -» Medium] ;

Comparacao das medidas experimentais com as estimagoes
tedricas ajustadas.

x := Magnitude relativa do vetor de onda na zona de brillouin x = k/kzg.
q := Valor da orintagdo do campo magnético em relagao ao eixo z.
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h := Valor do campo magnético medido em Oersted.
wa := Valor da frequencia da Zona de Brillouin que deve se ajustar.

gq=0.5%Pi;
h=0.;
fregAjuste =

Sqrt[(ctey*h+wa*Sin[0.5 % Pi*x]*2) * (ctey*h+ wa*Sin[0.5*Pi*x]"2.
+wM* Sin[q]*2.)] / (umTHz) ;

(xfregAjuste=
Sqrt[ (cteyxh+( wa/3)*(1-Cos[Pi*a*x]))*(ctey*h+ ( wa/3)#*(1l-Cos[Pixaxx])

+wM*Sin[g]*2.)]/ (umTHz) ; %)

modeloFregAjuste = FindFit[reldispexpYIG, {fregqAjuste, {wa > 0}}, {wa}, {x},
MaxIterations » 1000, Method » {"NMinimize", Method -» "NelderMead"}]
ffregAjusteYIG = Function[{x}, Evaluate[fregAjuste /. modeloFregAjuste]];

ffreqAjusteYIG[x];

figajuste = Show[Plot[ffreqAjusteYIG[x], {x, 0., 0.55}, PlotRange »
{{-0.001, 0.55}, {-0.051, 5.51}}, PlotStyle » {Red, Black}, Frame -» True,
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22], PlotRangeClipping -» True,
FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w (THz) ", Black, FontSize » 28, FontFamily -» "Helvetica"]},
PlotLegends -» {Style["Dados teéricos ajustados.", Black,
FontSize -» 24, FontFamily -» "Helvetica"]}],
ListPlot[reldispexpYIG, PlotRange » {{-0.001, 0.55}, {-0.051, 5.51}},
Frame -» True, PlotStyle -» {PointSize[0.02], Red}, PlotRangeClipping - True,
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22],
PlotLegends -» {Style["Dados experimentais.", Black, FontSize -» 24,
FontFamily -» "Helvetica"]}], AspectRatio » 1., ImageSize - Large]

Export["figajusteYIG.png", figajuste];
Export["figsimajusteYIG.png", figsimajuste];
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Relagoes de dispersao usando as estimagoes teéricas ajustadas.

freqY¥IGUnoAjuste = Plot[wRel[200., x, Pi /2., wZB] / umTHz,
{x, 0., 0.01}, AspectRatio » 0.8, AxesOrigin -» {0., 0.}, Frame -» True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {Thickness[0.0051], Black},
PlotRange -» {{-0.00001, 0.01}, {-0.0001, 0.02}},
PlotRangeClipping -» True, FrameTicks -» Directive[Black, 222],
FrameLabel » {Style["k/kz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w (THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily - "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22], ImageSize - Large];
(%%)
freqYIGDosAjuste = Plot[wRel[200., x, 0., wZB] / umTHz,
{x, 0.0, 0.01}, AspectRatio » 0.8, AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame - True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {Thickness[0.0051], Black},
PlotRange » {{-0.001, 0.01}, {-0.00001, 0.02}},
PlotRangeClipping -» True, FrameTicks -» Directive[Black, 22],
FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w (THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22],
PlotLegends -» {Style["Dados ajustados", Black, FontSize - 24,
FontFamily -» "Helvetica"]}, ImageSize -» Large];
(* *) freqYIGUnoAAjuste = Plot[wRel[200., x, Pi /2., wZB] / umTHz,
{x, 0., 0.01}, AspectRatio » 0.8, AxesOrigin -» {0., 0.}, Frame -» True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {Thickness[0.0051], Red},
PlotRange » {{-0.00001, 0.01}, {-0.0001, 0.02}},
PlotRangeClipping -» True, FrameTicks -» Directive[Black, 222],
FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily - "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22], ImageSize - Large];
(%%)
freqYIGDosAAjuste = Plot[wRel[200., x, 0., wZB] / umTHz,
{x, 0.0, 0.01}, AspectRatio » 0.8, AxesOrigin -» {0., 0.}, Frame - True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {Thickness[0.0051], Red},
PlotRange » {{-0.001, 0.01}, {-0.00001, 0.02}},
PlotRangeClipping » True, FrameTicks - Directive[Black, 22],
FramelLabel -» {Style["k/kzz", Black, FontSize -» 22, FontFamily » "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},
PlotLegends -» {Style["Dados sem ajustar.", Black,
FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22], ImageSize - Large]; (* #*)

freqYIGAjuste =
Show[freqYIGUnoAjuste, freqY¥IGDosAjuste, freqYIGUnoAAjuste, freqYIGDosAAjuste]
(*PlotLabel-»Style["H;=0 kOe" ,Black,FontSize—»22,FontFamily-"Helvetica"]x)

Export["freqYIGAjuste.png", freqYIGAjuste]; (**)
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graficosCampoAjuste = Table[Plot[wRel[y, x, Pi/ 2., wZB] / umTHz,
{x, 0.0, 0.01}, AspectRatio » 1., AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame - True,
FrameTicks -» {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {Thickness[0.004], Black}, PlotRange » {{-0.0001, 0.01}, Full},
PlotRangeClipping » True, FrameTicks - Directive[Black, 22],
FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],

Style["w(THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},

FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22],
ImageSize - Large], {y, 0., 1500., 100.}1;

Export|["freqYIGCampAjuste.png", Show[graficosCampoAjuste]];

Estudo das propriedades antiferomagnética
do FeF,; : Ajuste relagdes de dispersao

Parametros estruturais do FeF2

pC = 3.309; (* Medida em Amstrong.*)

PA =4.697; (» Medida em Amstrong. x)

pH = (pC/PpA);

hpl = 6.62606957 x104-27.; (» Constante de Planck em ergios. =)

hb=hpl/ (2.0*%Pi); (* Constante de Planck dividida pelo 2m. =*)
fErgCm = 5.0341 x10715.; (* Equivalenga de 1.0 erg em cm”-1. %)
hbcm = hb * fErgCm; (* Constante A em cm*-1. «x)

uTHzeV = 4.136; (* Convergd de THz para meV )

umKilo = 1000.0;

umMega = 10%6.;

umGiga = 1049.;

umTera = 10412.;

cgamFeF2 = (1.97x107.) / (2% Pi); (# Valor do prefixo numerico Kilo. *)

datExpRelDispFeF2meV =
{{0.00584232509571869, 6.58084496510469}, {0.0408806126000696,
6.63625373878365}, {0.137897667942917, 6.83326271186441},
{0.231343543334493, 7.19034147557328}, {0.293541594152454, 7.5135593220339},
{0.367941176470588, 8.17538634097707}, {0.534001044204664, 8.98189182452642},
{0.688156978767838, 9.75145812562313}, {0.824754611903933, 10.0715977068794},
{0.935461190393317, 10.1793369890329}};

datExpRelDispFeF2THz =
Table[{datExpRelDispFeF2meV[[k, 1]], (datExpRelDispFeF2meV|[[k, 2]]/4.136)},
{k, Length@datExpRelDispFeF2meV}] ;

datEnerFreq = Table[ {datExpRelDispFeF2meV]|[ [k, 1]],
datExpRelDispFeF2meV|[ [k, 2]], datExpRelDispFeF2THz [ [k, 2]]1}, {k, 10}];
encabezado = {Style["k/kp.x", FontSize » 18, Black, FontFamily » "Helvetica"],
Style["Energia Ex (meV)", FontSize -» 18, Black, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["Frequéncia wy (THz)", FontSize » 18, Black, FontFamily -» "Helvetica"]};
TableForm[SetAccuracy[datEnerFreq, 10], TableAlignments -» Center,
TableHeadings -» {None, encabezado}, TableSpacing » {1, 3}]
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Show|[ListLinePlot[datExpRelDispFeF2THz, Frame -» True,
PlotRange » {{0., 1.}, Full}, PlotRangeClipping -» True, PlotStyle -» Red,
ImageSize » Large, AspectRatio » 1, FramelLabel -» {Style["k/knax", FontSize » 22,

FontFamily -» "Helvetica", Black],
Style["wx (THz)", FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica", Black]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 20]],
ListPlot[datExpRelDispFeF2THz, Frame -» True, PlotRange » {{0., 1.}, Full},

PlotRangeClipping » True, ImageSize -» Large, PlotStyle -» Black,
AspectRatio » 1, FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 20]]]

Modelo de Ajuste dos dados experimentais do FeF,

wO :

wC :

Frequéncia Num campo de magnitude Hy

Frequancia critica
we := frequéncia de Exchange

fgamak[t_,a_,b_, c_] :=Cos[Pi *xtxa /2] *xCos[Pi xtxb /2] xCos[Pi xtxc/2];
fwk[wO_, wec_,we_, t_,a_,b_,c_]:=
w0 + Sgrt[wc*2 +we”*2 (1 - Abs[fgamak[t, a, b, c]]1%2)];

fwk[0, wc, we, t, a, b, ¢c] // TraditionalForm
modeloAjusteFeF2 = fwk[0, h, e, t, a, b, c];

fittingFreqFeF2 = FindFit[datExpRelDispFeF2THz,
{modeloAjusteFeF2, {h>0.0,e>0.0,2>0.0,b>0.0,c>0.0}}, {h, e, a, b, c},
{t}, MaxIterations » 1000, Method -» {"NMinimize" , Method -» "NelderMead"}]
funFittingFeF2 = Function[{t}, Evaluate[modeloAjusteFeF2 /. fittingFreqFeF2]];

{(1.5904083104463314%x1x10~12.) / cgamFeF2,
(1.8768947652482424" *1x10712.) / cgamFeF2} (» Campos H.,it © Hg *)

yy = {a, b, c} /. fittingFreqgFeF2

(* Calculo de los campos de Exchange e anisotropia. *)
soleq = {x, y} /.

NSolve[{eql = Sqgrt[(2*x+y) *y] -h=0.,x-e=0.} /. fittingFreqFeF2, {x, y}];
camposExAni = {(soleq[[2, 1]] *1x10712.) / cgamFeF2,

(soleq[[2, 2]]1 *1x10712.) / cgamFeF2};

{soleq[[2, 1]], soleq[[2, 2]]}

graphFitFeF2 =
Show[Plot[funFittingFeF2[t], {t, 0.0, 1.0}, PlotRange -» {Full, {0., 3.0}},

AspectRatio » 1., PlotRangeClipping -» True, Frame - True,
PlotStyle » Red, PlotLegends -» {"Modelo de Ajuste"}],

ListPlot[datExpRelDispFeF2THz, PlotRange -» {Full, Full}, AspectRatio- 1.,
Frame -» True, PlotStyle » {Black}, PlotLegends » {"Dados"}],

FrameLabel -» {Style["k/k,", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],

Style["w(THz) ", Black, FontSize » 22, FontFamily —» "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22], ImageSize -» Large]

freq[t_] := funFittingFeF2([t];
frequenciasTeorFeF2 = Table[{t, freq[t]}, {t, 0., 1., 0.01}];

Export["frequenciasTeorFeF2.dat", frequenciasTeorFeF2, "Data"];
Export["datExpRelDispFeF2THz.dat", datExpRelDispFeF2THz, "Data"];
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coefW0 =1.97/ (200 * Pi) ;

ca=1.065365576166345;

cb = 0.3154957570529768;

cc = 0.000017087620913101114;
ce =1.8768947652482424;

ch =1.5904083104463314;

fwk[wy, ch, ce, t, ca, cb, cc] // TraditionalForm

fwPosl[h_,

t_] :=coefWO xh+Sqgrt[ch”*2+ce”*2 (1-Abs[fgamak[t, ca, cb, cc]]*2)];
fwNegl[h_, t_] :

coefW0 *h - Sqrt[ch*2 + ce”*2 (1 - Abs[fgamak[t, ca, cb, cc]]*2)];

fwNeg[h_,
fwPos[h_,

If[coefW0 »h 2 ch, Return[], Abs@fwNegl[h, t]]-;
If[coefW0 »h 2 ch, Return[], Abs@fwPosl[h, t]]

t_]:
t_]:

Manipulate[Plot[{Abs[fwNeg[h, t]], fwPos[h, t]}, {h, O, 650},
Frame -» True, PlotStyle » {Red, Black}, PlotRange -» All], {t, 0, 1, 0.025}]

freqRes = Table[{h, Abs[fwNeg[h, 0]], fwPos[h, 0]}, {h, O, 650, 10}];
Export["freqResFeF2.dat", freqRes, "Data"];

Plot[Table[{fwPos[h, t]}, {h, O, 600, 100}], {t, O, 1}, Frame -» True,
PlotStyle » {Red, Black}, PlotRange -» {{0, 1}, {0, 4.5}}, AspectRatio -» 1]

freqwkFeF2 = Table[{t, fwPos[100, t], fwPos[200, t], fwPos[300, t],
fwPos[400, t], fwPos[500, t], fwPos[600, t]}, {t, 0.0, 1.0, 0.02}];
Export["freqwkFeF2.dat", freqwkFeF2, "Data"];

Capitulo 2: Renormalizacion de las frecuenias de los
magnons.

*)

(* Nesta pasta serdo salvos os arquivos de dados e graficos. Para

modificar o lugar onde sejam salvos *)

(* entdo modifique o enderecgo:
"/home/javier/Dropbox/datos_tesis/fisica_coputacional_con_mathematica" =*)

*)
(*SetDirectory|[
"/home/javier/Dropbox/datos_tesis/fisica_computacional_con_mathematica"];*)
SetDirectory|[
"C:\\Users\\Javier\\Dropbox\\datos_tesis\\fisica_computacional_con
_mathematica"];
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*)

(*# As seguintes linhas definen os diferentes pardrametros do YIG
assim como as diferentes constantes =)

(* usadas em nossas computagdes numéricas. =*)

gama = 2.8 %*10%6;

cpms =1.750%1043;

dex =5.170*10~ (-9) ;
znuv = 8.0;

cred = 12.376 *10* (-8) ;
kb =1.3806488 » 10~ (-16) ;
hb = 6.62606896 » 10+ (-27) ;
sp = 20.00;
ho=1.0%10%3;

tempMax = 300.0;

_*)
(* As seguintes linhas definen os diferentes pararametros derivados
paro YIG. x)

ctem = (1.50) / (sp);

wZB = (gama * znuv * dex) / (cred * cred) ;
ca = (2.0*hb*wZB) / kb;

cb = (sp*xca) /3.0;

cteA = (gama *ho) / (2.0 * wZB) ;

*)
funAux[x_] := (1.0-x/3000.0);
d[x_,vy_, z_] := Sqrt[x*2.-2.0*z*x*xy +y*2.];
fxy[x_,y_,2z_] := (Cos[(P1i/4.0) » x]"*2+

Cos[(P1/4.0) »y]”*2. -Cos[(Pi/4.0) xd[z, x, y]]*2.-1.0);

255
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Graficas de contornos e superficies para as
contribuicoes de quarta oredem na energia dos
magnons.

rta = Input[Text[Style["Deseja crias as graficas de contorno: S/N"]]];
If[ (ToString[rta] = "S" || ToString[rta] = "s"),
contorno3D = ContourPlot3D[fxy[x, vy, z], {x, -1.,1.}, {y, -1.,1.},
{z, -1., 1.}, Mesh » False, ColorFunction » "Rainbow", Contours -» 5] ;
If[True, Show[contorno3D]];
Manipulate[ContourPlot[fxy[x, vy, z], {x, -1., 1.}, {y, -1., 1.},
ColorFunction -> "Rainbow", Contours -» 15, AspectRatio » 1.]
, {z,-1.,1.,2./100}]
Manipulate[ParametricPlot3D[{fxy[x, y, z] Cos[x] Sin[z],
fxy[x, vy, z] Sin[x] Sin[z], fxy[x, y, z] Cos[z]}, {x, 0., 1.}, {z, -1., 1.},
ColorFunction -» "Rainbow", AspectRatio->1.], {y, 0., 1., 2. /100}]
1

(*# Frequéncias ndo renormalizadas. #*)
w[x_] :=7.56%2.0% (cteA + Sin[0.25 *Pi »x] " 2)

functionP[x_] := (2.0*cteA*Sin[0.25%Pi*xx]"2);

functionK[x_] := (cteX + Sin[0.25*Pi*x]*2); (* ctex *)

functionL[x_] :
NIntegrate[(y*2 * fxy[x, v, 2z]), {y, 0.0, 1.0}, {z, -1.0, 1.0}, Method -
{"UnitCubeRescaling", "FunctionalRangesOnly" - True}, WorkingPrecision -» 10];
(* AccuracyGoal-8,PrecisionGoal-»16,MaxRecursion->60x*)

ocupationNumber[x_, temp_] :=1.0/

(Exp[ (ca* functionK[x]) / temp + (cb/ temp) * (functionP[x] / functionL[x])] -
1.0);

functionM[x_, temp_] := NIntegrate[(y*2 * £fxy[x, y, 2] * ocupationNumber[y, temp]),
{y, 0.0, 1.0},

{z, -1.0, 1.0}, Method » {"UnitCubeRescaling", "FunctionalRangesOnly" - True},
WorkingPrecision -» 10];

(*# AccuracyGoal-8,PrecisionGoal-»16,MaxRecursion-»60x*)
wNormalized[x_, temp_] :=
7.56%2.0 % ( funAux[temp] * functionK[x] + ctem* functionM[x, temp] ) ;

(* A seguinte fungdo calcula os graficos de frequéncias néo
renormalizadas e renormalizadas *)

(* como uma fungdo da temperatura que é medida em

graus Kelvin. Os graficos sdo feitos na *)

(* escala temperatura que vai de 0.0 K até 300

K. Os parametros de entrada da fungéo *)
(* definidos functionGraphics[ ] sdo da seguinte maneira. =*)
(%%)
(* nGraph: Numero de graficos que
podense determinad na escala de 0.0 K até 300.0 K em *)
(* passos de temperatura (300.0 K/nGraph). =*)

(%x)

(* extFile: Corresponde a extengdo do
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arquivo grafico de saida. *)

(%)

*)
Module[ {nn = nGraph}, (* fungcdo para exportar os graficos. %)
(x%)
nn = Input[Text[Style["Digite seu numero de graficos"
, FontColor » Red, FontSize -» Large, Bold]]]:
If[ (* Inicio do Conditional No:1l. %)
nn<0,
MessageDialog[Text[Style["Erro: Numero de entrada tém que ser maior a 1."
, FontColor - Red, FontSize - Large, Bold]]]:;
Abort[] (* Fim do Conditional No:1. %)
1;
(x%)
extFile =
InputString[Text[Style["Digite a extengdo do arquivo grafico de saida."
, FontColor » Red, FontSize -» Large, Bold]]]:
nomeArquiv =
InputString[Text[Style["Digite o nome do arquivo grafico de saida."
, FontColor » Red, FontSize -» Large, Bold]]];
(x%)
nomeFile = {};
headGraph = {};
tempPass = Range[0.0, 300.0, (300.0/nn)];
longTempPass = Length[tempPass];
(x%)
Do [AppendTo[nomeFile, StringJoin[ToString[nomeArquiv],
ToString[k], ToString[extFile]]]: AppendTo [headGraph, Row [

{Style["Temperatura=", Red, FontSize » 18, FontFamily -» "Helvetica"], Style|[

ToString[tempPass[[k]]], Red, FontSize » 18, FontFamily » "Helvetica"],
Style["O0 K", Red, FontSize -» 18, FontFamily » "Helvetica"]}]];
, {k, 1, longTempPass}];

(%)

(%%)

If[(* Inicio do Conditional No:2. *)

nn==1,

graphs[1l] = Plot[ {w[x], wNormalized[x, 0.00001]},

{x,0., 1.}, FrameTicksStyle -» Directive[Black, 18],

PlotStyle » {{Thickness[0.0045], Red}, {Thickness[0.0045], Black}},
Frame -> True, FrameTicks -> {{Automatic, None}, {Automatic, None}},
FrameLabel » {Style["2k/kz", FontSize -» 18, Black],

Style[ "Frequéncia w(THz)", FontSize -» 18, Black]},
PlotRange -» {{0.0, 1.0}, {0.0, 7.850}},
PlotLabel -» Style["Temperatura = 0.0 K", Red, FontSize -» 18,
FontFamily » "Helvetica"], PlotRangeClipping -» True, ImageSize - Large];
Export[ nomeFile[[1]], graphs[1] ];,
(%%)
graphs[1l] = Plot[ {w[x], wNormalized[x, 0.00001]},

{x,0., 1.}, FrameTicksStyle -» Directive[Black, 18],

PlotStyle » {{Thickness[0.0045], Red}, {Thickness[0.0045], Black}},
Frame -» True, FrameTicks » {{Automatic, None}, {Automatic, None}},
FrameLabel » {Style["2k/kzz", FontSize » 18, Black],

257
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Style[ "w(THz)", FontSize -» 18, Black]},
PlotRange -» {{0.0, 1.0}, {0.0, 7.850}},
PlotLabel -» Style["Temperatura = 0.0 K", Red, FontSize -» 18,
FontFamily —» "Helvetica"], PlotRangeClipping -» True, ImageSize -» Large];
Export[ nomeFile[[1]], graphs[1l] ]’
(%%)
Do[ graphs[k] = Plot[ {w[x], wNormalized[x, tempPass[[k]]]},
{x, 0., 1.}, FrameTicksStyle -» Directive[Black, 18],

PlotStyle -> {{Thickness[0.0045], Red}, {Thickness[0.0045], Black}}, Frame -
True, FrameTicks » {{Automatic, None}, {Automatic, None}}, FramelLabel -»
{Style["2k/kzs", Black, FontSize » 18, FontFamily -» "Helvetica"],

Style[ "w(THz)", Black, FontSize -» 18, FontFamily -» "Helvetica"]},

PlotRange » {{0.0, 1.0}, {0.0, 7.850}},
PlotLabel -» headGraph[[k]], PlotRangeClipping -» True, ImageSize - Large];
Export[nomeFile[[k]], graphs[k]], {k, 2, longTempPass}
1
(# Fim do Conditional No:2. *)];
1

Capitulo 3 : Calculo da Constante de Anisotropia de
Primeira Ordem e Renormalizagao da Energia para um
antiferromagneto simples: FeF ».

directorioWindows =
"C:\\Users\\Javier\\Dropbox\\datos_tesis\\fisica_computacional_con
_mathematica";
(*directoriolLinux=
"/home/javier/Dropbox/datos_tesis/fisica_computacional_con_mathematica";x)
SetDirectory[directorioWindows] ;

Definicdo dos parametros basicos do FeF, e Parametros adicionais

Parametros associados ao material FeF2 e constantes adicionais.

O seguinte conjunto de valores sado obtidos das difrentes referencias citadas no corpo do docu-
mento principal, onde ficam explicitamente todas as contas do calculo da constante de anisotropia
de primeira oredem junto com a renormalizagao da energia.Também usamos os valores de algu-
mas constantes universais para obter a solugdo do problema, igualmente sdo usadas algumas
potencias de 10 da notacao cientifica.
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hpl = 6.62606957 x 10~ -27.; (* Constante de Planck em erg*seg. #*)
hb =1.054570 10~ (-27.0);

(* Constante de planck dividida por 27 em erg*seg.*)

kB =1.38064880 10~ (-16.0) ; (* constante de Boltzmann em erg/K. =)
umKilo = 1043.;

umMega = 1076.;

umGiga = 1079.;

umTera = 10712.;

Parametros para definir os argumentos das fun¢des trigonometricas hiperbdlicas das eqs 3.59.

tempMin = 4.20; (* Valor medido em K. «x)

tempN = 78.393; (% Témperatura de Neél. x)

campMax = 6.5x10%5.;

(*# Valor maximo do campo magnético aplicado e medido em kOe. %)
campMin = 0.0;

(# Valor maximo do campo magnético aplicado e medido em kOe. %)
cgamFeF2 = (1.97x1077.); (» Fator giromagnético do FeF,. *)

Constantes de Exchange em Ergios , constante u=E + D e numeros de vizinhos tipo1,2e 3
Respectivamente

exJl = 7.23069x10~-16;

exJ2 = -9.5394710~-18;

exJd3 = 3.85372x10~-17;

cteU = 1.41157x10~-15;
czl1 =8.0;

cz2=2.0;

cz23=4.0;

’

Fatores de Conversao

umCMaMenosUM = 1.98645 x 104-16.; (* conversdo de cm! a ergios ergx)

1

umErgaCM = 5.0341 x10715. (* conversdo de ergios erg para cm™~. %) ;

Constantes derivadas

exJ = (exJ2 * cZ2 + exJ3 *¥ cZ3 - exJ1l x cZl) ;
(* Constante efetiva de exchange. x)
-0.5(* (exJ/ (kBxtempN)) ) ;
vc2 = (cgamFeF2 x campMax * hb) / (kB * tempN) ;
0.1(* (cteU/ (kBxtempN)) *) ;

vel

ve3

Calculo do valor medio da componente z do spin na aproximagao de
campo meio.

h:

Variavel de campo magnético.
s ;= Variavel de spin.
t ;= Variavel de temperatura.
phi ;= Variavel angular campo magnético-spin.

As seguintes fungcbes sdo usadas para definir a equacgao trascendental que permite encontrar o
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valor médio da componente z do espin no material antiferromagnético FeF2. Esta quantidade
dependera de: magnitude do campo magnético, orientacdo do campo magnético aplicado e da
temperatura no sistema.

Adicional ao anterior muitas estimagdes serao feitas usando um modelo do tipo:

Nmax
f(t) =1- 2 a,th (1)

n=1

fSl[h_,s_, t_,phi_] := (vel*s) / (t*Cos[phi]) + (ve2xh) / t;
(* Fungdo que define a BA em Cosh[BA] e Sinh[BA]x*)
fs2[h_,s_, t_,phi_] := 1.0+2.0*Exp[-(ve3/t)] *xCosh[fS1l[h, s, t, phi]] +
2.0 *Exp[-4.0% (ve3/t)] *Cosh[2.0%£fS1[h, s, t, phi]];
£S3[h_, s_, t_, phi_] :=Exp[-(ve3/t)] *
(Sinh[fS1[h, s, t, phi]] +2. *Exp[- (3. *vec3) / t] * Sinh[2. *£fS1[h, s, t, phi]]);
fS4[s_,phi_] :=0.5* (s/Cos[phi]);

eqTrasSpin[h_, s_, t_, phi_] := £S4[s, phi] * £S2[h, s, t, phi] + £S3[h, s, t, phi];

Off [ reged] ; Off[ lstol]; Off[ brmp] ;
Off [NIntegrate ]; Off[NIntegrate 1;

Calculo do valor medio da componente z do spin na aproximagao de campo
meio.

Com as fungbes definidas anteriormente, vamos agora a determinar quais sdo os ceros da
equacéo trascendental que define o valor medio da componente z do spin, para as duas subredes
antiferromagnéticas, do material FeF,. Especificamente, calcularemos como muda a configuragao
do spin médio ao longo do eixo z. Tomaremos diferentes valores de campo magnético apicado,
estaremos mudando a temperatura e fixaremos o valor do campo e seu orientagdo.Aproveitando a
atribuicao dos valores para os parametros anteriores, fazemos um grafico da fungdo que define a
equacédo trascendeltal em termos do valor médio da componente Z do spin, mudando em forma
simultdnea a temperatura, a magnitude do campo magnético e sua orientagéo.

Manipulate[Plot[eqTrasSpin[h, x, t, ¢ +Pi], {x, -2.5, 2.5},
PlotStyle » {Thickness[0.0025], Black}, PlotRange » {Full, {-5., 5.}},
Frame -» True, FrameLabel -» {{f[x, 3, H, ¢], None}, {x, None}}, ImageSize -» Large],
{t, (tempMin / tempN), 1, Abs[ (tempMin / tempN) -1.] /100.},
{h,0.,1.,0.02}, {¢,0,Pi/2, Pi/100}]

Algoritmo para buscar as raices da equacao trascendental

A seguir definimos tres vetores: Un vetor “intTemp”, para conter um array de temperaturas entre
“tempMin” (Temperatura Minima) e uma temperatura maxima “tempMax”. Um vetor que contem um
array de campos magnéticos “inthCamp”, entre un valor minimo e um valor maximo, e um vetor de
spin “intSpin”, criado para buscar os zeros da equagéo trascendental que define o valor médio da
componente z do spin entre -2.0 y 2.0. Cada um com seu respectivo comprimento (niumero de
elementos): longVecTemp, longVecCamp e longVecSpin respectivamente.
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spinMedioZ [camp_?NumericQ, phi_?NumericQ, tempMin_?NumericQ,
tempMax_?NumericQ] := Block[{h = camp, fi = phi, tMin = tempMin,
tMax = tempMax, numPasTemp = 50, numPassSpin = 21, spinMedMax = 2.2,
tt, xLenSp, tempIni, tempFim, intTemp, vecSpinMed, xStart,
intSpin, longVecTemp, longVecSpin, xProd, xProdRet, xProdAva},
vecSpinMed = {};
vecSpin = {};

tempIni = (tMin / tempN) ;
tempFim = (tMax / tempN) ;
intTemp = Range[tempIni, tempFim, Abs|[ (tempFim - tempIni) / numPasTemp]];

(%%)
intSpin = Range[-spinMedMax, spinMedMax, Abs|[ (2 * spinMedMax) / numPassSpin]];
longVecTemp = Length[intTemp] ;
longVecSpin = Length[intSpin];
Do[ (* Variagdo da temperatura. =)
Do[ (* Busqueda de raices para Sz. =*)
xStart = intSpin[[i]] + (intSpin[[i+1]] - intSpin[[i]]) *0.0625;
xProdRet = eqTrasSpin[h, intSpin[[i]], intTemp[[j]], £i];
xProdAva = eqTrasSpin[h, intSpin[[i+1]], intTemp[[j]], £i];
xProd = xProdRet * xProdAva;
If[xProd < 0.0,
tt = x /. FindRoot[eqTrasSpin[h, x, intTemp[[j]], £i] == 0.,
{x, xStart, intSpin[[i]], intSpin[[i+1]]},
PrecisionGoal -» 25, MaxIterations -» 100];
AppendTo [vecSpinMed, tt]
]
, {1, 1, longVecSpin -1} (* Fim da Busqueda de raices para Sz. =*)];
(* Aqui estdo as raices encontradas. =)
xLenSp = Length[vecSpinMed] ;
If[ xLenSp =1,
AppendTo[vecSpin, Flatten[{intTemp[[j]],
Flatten[ {vecSpinMed, vecSpinMed[[1]], vecSpinMed[[1]]}1}1],
If[xLenSp == 2,
AppendTo [vecSpin,
Flatten[{intTemp[[]j]], Flatten[{vecSpinMed, vecSpinMed[[2]]}11}1].,
AppendTo[vecSpin, Flatten[{intTemp[[j]], vecSpinMed}]]
1;
vecSpinMed = {};
1, {3, 1, longVecTemp} (* Fim da variagdo da temperatura.x)]

]

A seguir apresentamos num grafico os resultados das estimagdes numéricas de calcular os zeros
da equacédo que define o valor médio da componente z do spin.

spinMedioZ[0, 0, 4.2, tempN];
xx = Table][
{vecSpin[[k, 1]], (vecSpin[[k, 2]] / vecSpin[[1, 2]])}, {k, Length@vecSpin}];
yy = Table[{vecSpin[[k, 1]], (vecSpin[[k, 3]] / vecSpin[[1l, 2]]1)},
{k, Length@vecSpin}];
zz = Table[{vecSpin[ [k, 1]], (vecSpin[[k, 4]] / vecSpin[[1, 2]])},
{k, Length@vecSpin}];
ListPlot[{xx, yy, zz}, PlotRange » {{0, 1.3}, {-0.1, 1.1}},
PlotStyle » {{Red, PointSize[0.01]}, {Blue, PointSize[0.01]},
{Black, PointSize[0.01]}}, Frame -» True, ImageSize -» Large]
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Export["spinMedioZFeF2A .dat", xx, "Data"];

Anisotropia de primeira ordem

Calculando o valor da anisotropia de primeira ordem usando o promedio

da componente z do spin.

A secéo anterior foi exclusivamente para determinar o valor promedio do spin na aproximagao de
campo meio, agora usaremos esos valores computados para determinar como € a contribuicdo a
constante de anisotropia por ion. Alem do mais, definimos um array de graficas que mostram como
€ a mudanga da anisotropia em fungao da temperatura quando o campo magnético mantem fixa
sua magnitude e sua orientagao no espago respecto do eixo z. Obiviamente, cada confuguragao de

campo determina o valor medio da componente z do spin.

fAl[h_
(1.

,s_,t_,phi_] :=Exp[-ve3/t] *Sinh[£fS1[h, s, t, phi]] *
0+4.0*Exp[(-3.0%vc3) /t] *Cosh[fS1[h, s, t, phi]]);

fAKpa[h_,s_, t_,phi_] := (fAl[h, s, t, phi] / £S2[h, s, t, phi]);

mSpontanealh_, s_, t_, phi_, B_] := (fAKpa[h, s, t, phi] / fAKpa[h, 2, 0.02, 0]) * (B)

O seguinte conjudo de dados, corresponde aos resultados exprimentaies de J. Strempfer, et al.

Phys. Rev. B 69, 014417 (2004).

magnetizacionFeF2 = {{0.281072477112034", 0.989637980429363 "},

{0.
.836667038732001"}, {0.736917956557743", 0.795587305130781 "},
{0.
0.
{0.
0.
{0.
0.
{0.
0.
{0.
0.
{0.
0.

0

407494831749561°, 0.967168954868475"}, {0.669628638766801 ",

802847894191292°, 0.7191018342821"}, {0.827769863743493",
697994567846114°}, {0.879199746364853", 0.624005655393087 "},
908199856389232", 0.585876399895822"}, {0.918621770929243",
560683856085129°}, {0.930629628986212", 0.527774677233322"},
941051543526224°, 0.505305651672434°}, {0.947621880953622",
478978308590988"}, {0.9517000214258", 0.465814637050266"},
958270358853199°, 0.440622093239573"}, {0.963481316123204",
423600104178294°}, {0.973903230663215", 0.37457677568181 "},
979340751292787", 0.346887673475462"}, {0.985911088720185",
309893217248949°}, {0.987270468877578", 0.291509469062767 "},
993840806304976°, 0.245209658816088"}, {0.996333003260196",
199136808423559°}, {0.997692383417589", 0.118566060200171"}};

Ajuste Polinomial da magnetizagdo espontanea do FeF,

base = {1, t*e[1], t*e[2]};

coefmodel = {1, a[l], a[2]};

modelo = coefmodel .base;

modelFitFeF2 = FindFit[magnetizacionFeF2, {modelo}, {a[l], a[2], e[1], e[2]},

{t},

MaxIterations » 1000, Method -» {"NMinimize", Method -» "NelderMead"}]

modelofunFeF2 = Function[{t}, Evaluate[modelo /. modelFitFeF2]] ;

modelofunFeF2[t]
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ajustePolinomial =
Show[Plot[modelo /. modelFitFeF2, {t, 0.0, 1.009899}, PlotRange —»
{{0.0, 1.1}, {0.0,1.1}}, Frame » True, PlotStyle » {Thickness[0.005], Black},
PlotLegends -» {"Modelo de ajuste: Equagédo (1)."}1]1,
ListPlot[magnetizacionFeF2, PlotRange » {{-0.01, 1.01}, {-0.01, 1.5}},
Frame - True, PlotStyle -» {PointSize[0.0175], Red},
PlotLegends -» {"J. Strempfer, et al. Phys. Rev. B 69, 014417 (2004)."}],
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22],
FrameLabel -» {Style["T/Ty", Black, FontSize -» 22,
FontFamily -» "Helvetica"], Style["M(T)/M(0)", Black, FontSize -» 22,
FontFamily -» "Helvetica"]}, AspectRatio -» 1., ImageSize - Large]

(*Export["ajustePolinomial.png",ajustePolinomial]; %)

datosFuncionMAT = Table[{t, modelofunFeF2[t]}, {t, 0., 1., 0.01}];
Export["datosFuncionMAT.dat", datosFuncionMAT, "Data"];

modelFunFitFeF2[t_] :=
1-0.5936871830941278 t3-4370215364974115 _ 9 2774906113781544 » £49-39077749549568 ,

fSpinMedl[h_, s_, t_, phi_] := (£S3[h, s, t, phi] / £S2[h, s, t, phi]) * Cos[phi];

Modelo de Ajuste para a magnetizagdo espontanea do FeF,

Estaremos agora ajustando os dados de magnetizacao esponténea no intervalo 3.5 K até 4.5 K,
para fazer a estimacao inicial das quantidades que vai-nos permitir definir os parametros J(Ty),
u(Ty), e por conseguinte f(Ty, p). Usaremos a fungdo numerica que estima a magnetizagao
espontanea

fffreqAFMROTFeF2A[t_] :=
1+2.965010697838101 " 1 762896843274748" _ 3 439997483429204 1 8405763966325617" . (.1 4)

Tabela de dados criada usando a fungéo ( 1).

dadosIniciaisFeF2 = Table[{t, £ffreqAFMROTFeF2A[t]},
{t, (4.15/78.394), (4.3/78.394), (0.15/ (10+x78.394))1}]

£S11[s_, t_,b_] := (2*xb) x (s/ t);

(* Fungdo que define a BA em Cosh[BA] e Sinh[fBA]*)

£S22[s_, t_,a_,b_] := 1+2%xExp[-(a/t)] *Cosh[fS1l1[s, t, b]] +
2xExp[-4* (a/t)] *Cosh[2 % £fS1l[s, t, b]]’;

£S33[s_, t_,a_,b_] :=Exp[-(a/t)] *
(Sinh[£fS11l[s, t, b]] +2*Exp[-(3*a) /t] *Sinh[2 * £S11[s, t, b]]);

eqTrasSpinss([s_, t_, a_, b_] := (£S33[s, t, a, b] / £S22[s, t, a, b])

fitfuncFeF2[a_7?NumericQ, b_?NumericQ, t_?NumericQ] :=
s /. FindRoot[eqTrasSpinss[s, t, a, b] == -s, {s, 0.15, -0.1, 1.1}];
(x%)
(* Com esta fungdo criamos um ajuste onde o valor médio
do spin é considerado como uma *) (*fungdo que depende
impicitamente dos parametros: constante de Exchange efetivo,
a constantex) (x¥de anisotropia e obviamente da temperatura. *)
(x%)

(* 0.5321 para iniciar el mejor ajustex)



264 | programas_tese.nb

(» {a,b}/.
FindFit[dadosIniciaisFeF2, {fitfuncFeF2[a,b,t], {-1<a<-1/2,0<b<(2/5)}},{a,b},
{t}, / MaxIterations-»100,Method—»{"NMinimize", Method-"NelderMead"}]*)

Module[ {vectSpinIni, xyz, longVSI, a, b, s, t, k},
vectorBAO = {};
vectSpinIni = Range[0.1, 0.9, 0.05];
longVSI = Length@vectSpinIni;
Do[
fitfuncFeF2[a_?NumericQ, b_?NumericQ, t_?NumericQ] :=s /.
FindRoot[eqTrasSpinss[s, t, a, b] == -s, {s, vectSpinIni[[k]], -0.1, 1.1}];
xyz = {a, b} /. FindFit[dadosIniciaisFeF2,
{fitfuncFeF2[a, b, t], {-1<a<x-1/2,0<b< (2/5)}}, {a, b}, {t},
MaxIterations » 100, Method » {"NMinimize", Method - "NelderMead"}];
AppendTo[vectorBAO, xyz], {k, longVSI}]
(*# TableForm@SetAccuracy[vectorBA0O,10] Verifica
o valor de J estimado para varias valores iniciais de sx*)

]

MatrixForm@ {vectorBAO[[17]], {(exJ/ (kB *x tempN) ), (cteU/ (kB * tempN)) }}
(* Valores estimados e usando as referencias
de M. T. Hutchings et. al. ver Ref [42]. %)

Dados da ressonancia antiferromagnética (AFMR) de Ohlmann e Tinkham

Dados de Ohimann and Tinkham sem racionalizar, é dizer sem dividir pelo valor maximo de
frequéncia medida
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fAFMROhlmannTinkham = {{1.27476131174761", 52.4161790017212"},
{1.88634417808219", 52.7170395869191 "}, {2.94034869240349",
53.0309810671256°}, {4.98329571398921", 53.0309810671256"},
{13.8447410751349", 52.5731497418244"}, {15.1329688148609",
52.5731497418244°}, {15.9657625051889", 52.5731497418244"},
{16.4992709630552", 52.952495697074"}, {18.8415032171025",
52.4946643717728"}, {20.1297309568286", 52.1938037865749"},
{21.3398842880863", 52.2722891566265 }, {23.2396948941469",
52.1153184165232"}, {24.6059970423412", 51.8798623063683 "},
{25.816150373599", 51.7359724612737"}, {27.4817377542549", 51.657487091222"},
{28.1583826276463 ", 51.5790017211704"},
{30.2794040577003", 50.9772805507745"}, {33.4674424034869",
49.6037865748709°}, {35.4323150166044", 48.8450946643718"},
{36.5643939393939", 48.8450946643718"}, {39.8955687007057 ",
48.1518072289157"}, {42.9274582295558", 47.4716006884682"},
{43.838326328352", 47.8509466437177"}, {44.5930456102117 ",
47.3146299483649°}, {45.0484796596098", 46.9352839931153"},
{45.0484796596098 ", 44.5022375215146"}, {46.9482902656704 ",
46.3335628227195"}, {47.6249351390618", 46.712908777969 "},
{49.1343737027812", 45.8757314974182"}, {49.9671673931092",
43.3641996557659°}, {50.5006758509755", 44.8815834767642"},
{51.945052407638", 45.718760757315"}, {54.5215078870901 ", 42.2915662650602"},
{55.1981527604815", 42.2915662650602" },
{55.1981527604815", 40.9965576592083 "}, {54.9769419364882",
38.184165232358"}, {58.5293275217933", 39.7800344234079"},
{61.1057830012453", 38.5635111876076"}, {61.9385766915733",
39.7800344234079°}, {63.4480152552926", 37.4254733218589"},
{65.8032599107513", 37.5039586919105°}, {78.394, 0.}};

(*fregAFMROT=Table[ { (FAFMROhlmannTinkham[[k,1]]/tempN),
(£fAFMROhlmannTinkham[[k,2]]/53.0309810671256) },
{k,Length@fAFMROh1lmannTinkham}] ; )

(* Os seguintes pontos sdo pontos auxiliares
de corregdo do modelo: {{0.8686,0.5819},{0.9021,0.44},
{0.9294,0.325},{0.9805,0.143},{1.0000127562409908",0. "}}=*)

Dados de Ohimann and Tinkham racionalizados.
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freqAFMROT = {{0.016261162498534435", 0.9884067378533654 "},
{0.024062660927406655" , 0.9940800363506548"}, {0.03750779651759072", 1.},
{0.06356812105658936", 1.}, {0.1766068536110992", 0.9913667196780371 "},
{0.19303979711021263", 0.9913667196780371 "},
{0.20366311411974156°, 0.9913667196780371 "},
{0.21046867657897003", 0.9985200090876641 "}, {0.24034675566826755",
0.9898867287657013"}, {0.25677969916738225", 0.9842134302684119 "},
{0.2722167066968517 ", 0.9856934211807479"}, {0.2964511486248377",
0.9827334393560743"}, {0.3138800280935951", 0.9782934666190649"},
{0.32931703562306586", 0.9755801499464491 "}, {0.3505636696421224",
0.9741001590341115°}, {0.3591951147123633", 0.9726201681217755"},
{0.38625137522100567", 0.9612735711271951 "},
{0.426918760648105", 0.9353737301613066"}, {0.4519831492174607 ",
0.9210671513420544°}, {0.4664242207772875", 0.9210671513420544"},
{0.5089174888154007 ", 0.9079938982830822"}, {0.5475930023032133",
0.8951673103761659°}, {0.5592122552823848", 0.902320599785791 "},
{0.5688396363222699", 0.8922073285514924"}, {0.5746492628118556 ",
0.8850540391418653"}, {0.5746492628118556 ", 0.8391743208594334"},
{0.5988837047398415°, 0.8737074421472868"}, {0.6075151498100825",
0.8808607315569118"}, {0.6267699118898523", 0.865074161825322"},
{0.6373932288993813", 0.8177144526305543"}, {0.6441987913586098",
0.8463276102690604°}, {0.6626236067970099", 0.8621141800006504 "},
{0.6954894937952381 ", 0.797487910161955"}, {0.704120938865479",
0.797487910161955"}, {0.704120938865479", 0.7730680601084042"},
{0.7012991202848239", 0.7200350524163454"}, {0.7466142069035921 ",
0.7501282009671874"}, {0.7794800939018189", 0.7271883418259724"},
{0.790103410911348", 0.7501282009671874"}, {0.8093581729911166",
0.7057284735970932"}, {0.8394022414086881 ", 0.707208464509429"}};

ListPlot[fregAFMROT, Frame - True,
PlotRange -» {{0., 1.0}, {0., 1.1}}, ImageSize -» Large, AspectRatio -» 1]

modeloAFMR = 1 -aa[l] *t*ee[l] -aa[2] *»t*ee[2];
freqAFMROTFeF2 =
FindFit[freqAFMROT, {modeloAFMR, {aa[l] > 0, aa[2] > 0, ee[1l] > 0, ee[2] > 0}},
{aa[l], aa[2], ee[1l], ee[2]}, {t}, MaxIterations -» 1000,
Method -» {"NMinimize", Method -» "NelderMead"}]
ffreqAFMROTFeF2 = Function[{t}, Evaluate[modeloAFMR /. freqAFMROTFeF2]]

fffreqAFMROTFeF2B[t_] :=
1-0.4213062639608737 " t2-308285247794406° _ o 584087500053123 " t10-835803469026464",

ajustePolinomial =
Show[Plot[modeloAFMR /. freqAFMROTFeF2, {t, 0.0, 1.0}, PlotRange -»
{{0.0, 1.0}, {0.0,1.1}}, Frame » True, PlotStyle » {Thickness[0.005], Black},
PlotLegends -» {"Modelo de ajuste: Equagdo (1)."}],
ListPlot[freqAFMROT, PlotRange -» {{0.0, 1.0}, {0.0, 1.0}},
Frame -» True, PlotStyle -» {PointSize[0.0175], Red},
PlotLegends » {"R. C. Ohlmann and M. Thinkham,
et al. Phys. Rev. B 69, 014417 (2004)."}],
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22], FrameLabel -
{Style["T/Tyx", Black, FontSize » 22,
FontFamily -» "Helvetica"], Style["warr (T) /warmr (0) ", Black, FontSize » 22,
FontFamily -» "Helvetica"]}, AspectRatio » 1., ImageSize - Large]
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Show[ListPlot[Table[{t, fffreqAFMROTFeF2B[t]}, {t, 0, 1, 0.02}],
PlotStyle » {Red, PointSize[0.015]}], Plot[fffreqAFMROTFeF2A[t], {t, O, 1},
PlotStyle -» Black, PlotStyle » {{0, 1}, {0, 1}}, PlotRangeClipping - True],
Frame -» True, ImageSize » Large, AspectRatio - 1]

Export["freqResAFMROh1mTink.dat",
Table[{t, fffreqAFMROTFeF2B[t]}, {t, O, 1, 0.01}], "Data"];
Export["freqTransAFMROT.dat", freqAFMROT, "Data"];

Calculando : A constante efectiva de Exchange e o parametro de Anisotropia
efetivo

pRa = 0.17910871331835648;
PAb = -0.5048566204787923;
hEX = 1.8768947652482424;
hAN = 0.5832134750031918;
tempN = 78.394;

(* Magnetizagdo Espontédnea definida por: mesp[t]=*)
(*» Frequéncia de Ressonidncia definida por: wres[t]*)wres[t_] :=
1-0.4213062639608737 » £2-308285247794406 _ o 584087500053123 » £10-835803469026464 (. .
mesp[t_] :=1-0.5936875049694936  t3-4370243159492744 _
0.27749045540159345 » £49-3909136081335,

funSistemEql[a_, b_, x_, y_ ] :=
y+ ((Exp[-(a/x)] *Sinh[2b (y/x)] +2Exp[-(4a/x)] *Sinh[4b (y/x)]) /
(1+2Exp[-(a/x)] *Cosh[2b (y/x)] +2Exp[-(4a/x)] *xCosh[4b (y/x)]));

fSEqAux2[a_, b_, x_,y_] :=
((Exp[-(a/x)] *Sinh[2b (y/x)] (1 +4Exp[-(3a/x)] *Cosh[2b (y/x)])) /
(lL+2Exp[-(a/x)] *Cosh[2b (y/x)] +
2Exp[-(4a/x)] *Cosh[4b (y/x)])) (*Abs[]%*);

fbp0 = £SEqAux2[pAa, pAb, (4.2 / tempN) , mesp[ (4.2 / tempN)]];
1EA = (hEX / hAN) ;
deq = (1+2*1EA) » (fbp0 *pAb) *2.;

funSistemEgq2[a_, b_, x_, y_] :=wres[x]*2-

Abs[ (b*2 x £fSEqAux2[a, b, x, y] ( £fSEqAux2[a, b, x, y] +2 * 1EA » fbp0 ) /deq)];

(*Manipulate[Plot[ {funSistemEql [a,b,x,mesp[x]],funSistemEqg2[a,b,x mesp[x]]},
{2,0.0,0.5},Frame-»True], {x, (4.2/tempN) ,1,0.01},
{b,-0.80,0.0,0.1}]#*) (* Mostra onde estdo os zeros %)

267
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Module[{rx, ra, rb, rab, tempMin = 4.20, tempMax = tempN, nptos = 100},
rootsdD = {};
fevalRoot = {};
D = {};
rd = {};
rx = Range[ (tempMin / tempN) ,
(tempMax / tempN) , Abs|[ (tempMax - tempMin) / (nptos * tempN) ]1];
(%%)
Off[ jsing];
Do|[
rab = {ra, rb} /. FindRoot[{funSistemEql[ra, rb, rx[[k]], mesp[rx[[k]]1]],
funSistemEq2[ra, rb, rx[[k]], mesp[rx[[k]]1]1]1},
{{ra, 0.25}, {rb, -0.5}}, PrecisionGoal -» 30];
AppendTo[rootsJD, rab];
AppendTo[rD, {rx[[k]], rab[[1]1]1}]:
(* Salvar os valores de D(T) =*)
AppendTo[rJ, {rx[[k]], rab[[2]]}];
(* Salvar os valores de Jges (T) *)
AppendTo[fevalRoot, {rab[[1]], rab[[2]],
funSistemEql [rab[[1]], rab[[2]], rx[[k]], mesp[rx[[k]]]],
funSistemEq2[rab[[1]], rab[[2]], rx[[k]], mesp[rx[[k]]]1]}]
(# Verificar se as raizes sdo verdaddeiros zeros. =*), {k, Length@rx}];
On|[ jsing
17

constanteAnisotropiaUniaialFeF2 =
Table[{rD[[k, 1]], (xD[[k, 2]] /MinexrD[[All, 2]])}, {k, Length@rD}];

constanteEfetivadeExchangeFeF2 =
Table[{rJ[[k, 1]], Abs[(xJ[[k, 2]] /MinerJ[[All, 2]])]1}, {k, Length@rJ}];
Export["constanteEfetivadeExchangeFeF2.dat",
constanteEfetivadeExchangeFeF2, "Data"];

aniMCFeF2 = Import["anisotropiamagnetocristalinaFeF2.dat"];
rxx = Range[ (4.2 / tempN), (tempN/ tempN), ((tempN-4.2) / (100 * tempN))];
kappa = Table[ {rxx[[k]],
((xJ[[k, 2]]) * (£SEqAux2[xD[[k, 2]], rJ[[k, 2]], rxx[[k]], mesp[rxx[[k]]1] ]/
(rJ[[1, 2]] »fbp0)) )}, {k, Length@rxx}];
aniMCFeF2Mod = Table[ {aniMCFeF2[ [k, 1]], aniMCFeF2][ [k, 2]] *2},
{k, Length@aniMCFeF2}] ;

Show[ListLinePlot[kappa, PlotStyle » {Black, Thickness[0.005]},
Frame -» True, AspectRatio -» 1, ImageSize » Medium],
ListPlot[aniMCFeF2Mod, PlotStyle » {Red, PointSize[0.025]},
Frame -» True, AspectRatio -» 1, ImageSize » Medium]]

Export["kappaMedidoFeF2.dat", aniMCFeF2Mod] ;
Export["kappaCalculadoFeF2.dat", kappa];

Estimacédo da anisotropia magneto cristalinaem T = 4.2 K.

kappaZero = (4/3) » (xJ[[1, 2]] / 1EA) % (kB * tempN) * umErgaCM
(* Anisotropia em T = 4.2 Kx);
kappaZeroPorIon = 0.5% (4/3) » (rJ[[1, 2]] / 1EA) » (kB * tempN) * umErgaCM;
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modelkappa (¥modaniMCFeF2*) = 1-yl *t*xl1 -y2*t*x2-y3 %t x3;
fitkappa (*fitmodaniMCFeF2%) = FindFit[kappa (*aniMCFeF2x) ,
{modelkappa (*modaniMCFeF2*) , {x1 < 20, x2 <10, x3<20,y1>0,y2>0,y3>0}},
{x1, x2, x3, y1, y2, y3}, {t}, MaxIterations -» 1000,
Method -» {"NMinimize", Method -» "NelderMead"}]
funkappa (*fmodaniMCFeF2x) = Function[{t},
Evaluate [modelkappa / fitkappa (*modaniMCFeF2/ . fitmodaniMCFeF2x)]];

ajustePolinomial =
Show[Plot[modelkappa /. fitkappa (*modaniMCFeF2/.fitmodaniMCFeF2x) ,
{t, 0.0, 1.009899}, PlotRange » {{0.0, 1.1}, {0.0, 1.1}},
Frame -» True, PlotStyle -» {Thickness[0.005], Black},
PlotLegends - {"Modelo de ajuste: Equagédo (1)."}1]1,
ListPlot[kappa (*aniMCFeF2x) , PlotRange » {{-0.01, 1.01}, {-0.01, 1.5}},
Frame -» True, PlotStyle -» {PointSize[0.0175], Red},
PlotLegends -» {"F. J. Litterst, et al. Phys. Rev. B 69, 014417 (2004)."}],
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22],
FrameLabel -» {Style["T/Ty", Black, FontSize -» 22,
FontFamily -» "Helvetica"], Style["x(T)/x(0)", Black, FontSize » 22,
FontFamily » "Helvetica"]}, AspectRatio » 1., ImageSize - Large]

Renormalizacao da energia de magnons em FeF,

Definicoes bassicas para os parametros e constates adicionais da
renormalizagao

Parametros da estrutura cristalina.

pc = 3.309; (» Medida em Amstrong. *)
pa=4.697; (* Medida em Amstrong. *)
ph = (pc/pa);

Parametros para definir a magnitude relativa das componentes do vetor de onda na primeira zona
de Brillouin.

1z = 0.000017087620913101114 (» Valor associado a Agx*);

1x =1.065365576166345(* Valor associado a A;*);

ly = 0.3154957570529768 (* Valor associado a A,*);

b0 = 0.5045950204112891 (*» Valor absoluto de b em Ty: by=b(Ty) *) ;

Valores dos campos magnéticos de Exchange, Anisotropia em T=4.2 K e Campo externo aplicado
maximo.
chEOQO = 598 623.2290421338 (x 554700. Campo de Exchange em T=4.2 K. *);
chAQO = 186012.09832940117 (» Campo de Anisotropia em T=4.2 K. %)
chM0 = 500000.0 (¥ Valor maximo do campo externo
aplicado. Valor critico de existencia 392.0 kOex) ;
crhol = (chEO / chM0) (* Valor do quaoceinte p1=HE0/H(§’“ax) .o*)
crho2 = (chAO / chM0) (*» Valor do quaoceinte p1=HA0/H(§’“ax) .o*)

Constantes derivadas: O valor do parametro que multiplica a todas as quantides integrais vai ser
representado por “cL” e corresponde em nossasa equagoes a:
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cL=0.5%Pi* ((lz*Sqrt[l+ (1x*2+1y*2) /1z~2])*3/ph*2) (» Pardmetro Cr*) ;
1EA = (chEO / chAO) ;

cd = (hb * chMO * cgamFeF2) / (kB * tempN) (* Parametro &%) ;

Pl = (b0 / (cd)) (*# Valor do quaoceinte (by/6). *);

P2 = (b0/ (cd* 1EA)) (» Valor do quaoceinte (by/8Aga) . *):;

Definigcoes das fungdes bassicas para construir a equacgao trascendente
que fornece os valores de campo magneético critico para valores dados
do campo magnético externo H, e temperatura T para o modo k = 0.

fGT[x_] :=Cos[(1lx*Pixx) /2.] *Cos[(ly*Pixx)/2.](* Fungdo vy *);

fBs[t_] := (1.-0.6962792690676797 » £t~10.717806209011531 -
0.1533526379862955 » t°1.563721349815222)
(* Fungdo que defien uma aproximagdo para b(T)/b(Ty) .*);

fKpa[t_] :=1.-0.46527723009725613 » £t~ 8.720847858349048 - 0.23600929352920377 *
t£72.42231843455571 -0.3311467039763509 » t72.4223158148169524
(* Fungdo que defien uma aproximagdo para k(T)/x(Tp) .*);

Fungoes para construir os coeficientes das transformagoes de Bogoliubov.

hEA[t_] :=crhol * fBs[t] + crho2 » fKpa[t];

fUO[hc_, t_] :=Sqrt[0.5* (1 +hEA[t] /hc)]
(*# Coeficiente uxy de Bogoliubov em k=0. =*);
fVO[hc_, t_] :=Sqrt[Abs[0.5% (hEA[t] /hc-1)]] (**)
(*# Coeficiente vy de Bogoliubov em k=0. =*);

fFk[hc_, t_, x_] :=Sqgrt[hc”2. + ((crhol * fBs[t]) *2.) * (1. - £GT[x] *2.)];
fUk[hc_, t_, x_] :=8qrt[0.5% (1. + (hEA[t] / fFk[hc, t, x]))]

(*# Coeficiente uy de Bogoliubov em k#0. =*);
fVk[hc_, t_, x_] :=Sqrt[Abs[0.5* ((hEA[t] / fFk[hc, t, x]) -1.)1]]

(#*) (* Coeficiente vy de Bogoliubov em k#0. *);

(*Manipulate[
Plot[fFk[hc,t,x],{x,0.0,1.},Frame-»True,PlotRange-»{{0.,1.},{0.,1.54}}],
{t,0.0,1.,0.0001},{hc,0.005,1.4,0.00001}]*)

Fungdes para definir os fatores de Bose-Einstin.

(#fFMk[ha_,hc_,t_,x_]:=If[fFk[hc,t,x]2ha, (fFk[hc,t,x]-ha)];*)

fNAk[ha_, he_, t_, x_] :

fNBk[ha_, he_, t_, x_] :

1./ (Exp[cd* (fFk[hc, t, x] +ha) /t] -1.);
1./ (Exp[cd » Abs[ (fFk[hc, t, x] -ha)] /t] -1.);

(*Manipulate[ (cd* (fFMk [ha,hc,t,x])/t),{x,0.0,1.,0.01},
{t,0.05,1.,0.01},{hc,0.01,1.4,0.01},{ha,0.0,1.4,0.01}]%*)

Manipulate[Plot[{fNBk[ha, hc, t, x], £NAk[ha, hc, t, x]}, {x, 0., 1.},
AxesOrigin - {0., 0.}, PlotRange » {{0.0, 1.}, Full}, PlotStyle » {Red, Blue}],
{hc, 0.0050, 1.4, 0.0001}, {ha, 0.0, 1.4, 0.001}, {t, 0.01, 1., 0.01}]
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Definicao das Fung¢oes Integrais da equacgao trascendental

fID[hc_, t_] :=With[{hcec =hc, tt=t},
cL » NIntegrate[ (x * x) * (fVk[hcc, tt, x] » £Vk[hcec, tt, x]), {x, 0., 1.}1]
(*Integral de Ayx);
fLUD[hc_, t_] :=With[{hcc = hec, tt =t},
cL » NIntegrate[ (x * x) » (£GT[x] » fUk[hc, t, x] - £Vk[hc, t, x]) *» £Vk[hc, t, x],
{x,0.,1.}]1];(*xIntegral de A;y%*)

fYUnoAB[ha_, hc_, t_] :=With[{haa = ha, hcc = hc, tt = t}, cL * NIntegrate|[
(x *x) * (fUk[hce, tt, x]*2. + £Vk[hcec, tt, x]*2.) * (fENAk[haa, hcec, tt, x] +
fNBk [haa, hcc, tt, x]), {x, 0., 1.}11~;
fYDosAB[ha_, hc_, t_] :=With[{haa = ha, hcc = hc, tt = t}, cL * NIntegrate[
(x % x) * (EGT[x] * fUk[hc, t, x] * £Vk[hc, t, x]) * (ENAk[ha, hc, t, x] +
fNBk [ha, hec, t, x]), {x, 0., 1.}]1];

fYCQAB[ha_, hc_, t_] :=With[{haa = ha, hcc = hc, tt =t},
cL * NIntegrate[ (x * x) * ( (ENAk[ha, hc, t, x] * fUk[hc, t, x]*2.) +
(£NBk [ha, hec, t, x] * £fVk[he, t, x]*2.) ), {x, 0., 1.}]7 (+¥$¥+¥{F &) ;
fYQCAB[ha_, hc_, t_] :=With[{haa = ha, hcc = hc, tt =t},
cL * NIntegrate[ (x * x) * ( (ENAk[ha, hc, t, x] * £fVk[hc, t, x]*2.) +
(£NBk[ha, he, t, x] « fUk[he, t, x]*2.) ), {x, 0., 1.}1] (+¥{¥+¥§P %) ;

fEnerRenor[ha_, hc_, t_] := With[{haa = ha, hcc = hc, tt = t},
(hc+pl » (fBs[t] *» fUO[hc, t] * £VO[hc, t]) » £YUnoAB[ha, hc, t] +
Pl » £Bs[t] *» £fYDosAB[ha, hc, t] * (fUO[hc, t] - £VO[hc, t]) *2. +
pl * fBs[t] * fLUD[hc, t] * (fUO[hc, t] - £VO[hc, t]) *2. (**) - ha -
2. % (pl * fUO[hc, t]*2. +2. *xp2 » fKpa[t] * £VO[hc, t] #2) » £YCQAB[ha, hc, t] -
2. % (Pl *»fBs[t] * £VO[hc, t]*2. +
2. *xp2 x fKpa[t] » fUO[hc, t] *2) » £YQCAB[ha, hc, t] -
4. *p2 » fLD[hc, t] » (fUO[hc, t] + £V0[hc, t]) *2. (**))];

(¥*Manipulate[Plot[fEnerRenor[ha, hc,t], {hc,0.01,1.7}],
{t,(4.2/tempN) ,1.0,0.1},{ha,0.0,3.0,0.0001}]=*)

(*FindRoot[fEnerRenor[l. ,ha,4.2/tempN]==0.,{ha,0.6,0.4,1.4}]%)

Block|[ {nptos = 20, chM0O = 500.},
Off [ inumr] ;
hao = Range[0., chM00, (chMOO / nptos)];
tap = Range[ (4.2 / tempN), 1., Abs[tempN-4.2] / (20 * tempN) ] ;
dadosHCSFfef2 = {};
Do[
hcroot = ha /. FindRoot[fEnerRenor[ (xhao[[k]]/500. %)
(hao[ [nptos -k +2]] / chM00) , ha, tap[[k]]] ==0., {(ha, 0.95, 0.7, 1.4}];
AppendTo[dadosHCSFfef2, {tap[[k]] * tempN, hcroot * 500.}], {k, nptos +1}];
On|[ inumr] ;

]

TableForm[Table[{tempN % tap[[k]], fEnerRenor[(hao[[20-k+2]] /500.),
(dadosHCSFfef2[[k, 2]] /500), tap[[k]1]1}, {k, 21}]]

dadosSF = Import["limitedeestabilidadAF.dat"];
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ListPlot[{dadosSF, dadosHCSFfef2}, Frame —» True,
PlotRange » {{0, 60}, {0, 600}}, AspectRatio -» 1]

Export["dadosSpinFlopTeorFeF2.dat", dadosHCSFfef2, "Data"]

Capitulo 4: Campo de Spin-Flop, seguindo o modelo de
Tachiki.

Calculos analiticos para a aplicacao do modelo de tachiki para o
antiferromagneto RbMnF;

As fungbes a continuagao, definen o angulo que faz a magnetizagdo com os eixos de simetrias
[111],[111], [111] e [111] respectivamente, ordenados como segue:

£[1]1[¥_] := (1/2) (Sin[y] +Sqrt[2] Cos[¥]) ;

£I3][¥_] := (1/2) (Sin[¢y] -Sqrt[2] Cos[¥]) ;

£2][¥_] := -£[1]1[¥];

£fr4a][v_] := -£[3]1[¥];

Definicao das diferentes fungdes que forman parte da fungéo de particdo e a fungao de particao
mesma.

6[k_,6_]1:=d(1-£f[k][6] xf[k][6])*(1/2);
t[k_, 6_] :=Cos[6[k,06]1/2];
s[k_, 6_] :=8in[6[k, 6] /2];
R[k_, 6_]1 := {(t[k, 6] /2)
(5t[k,©]1%4-10t[k, 8]*2s[k,0]"2 +5s[k,0]*4-3t[k,O0]*2+s[k, 6]*2),

t[k, 6173 (t[k, 0]1*2-45s[k, 6]1*2), t[k, 6]1*5};
x[k_, 6_]1 :=y f[k][6];
¥[M_] :=g(1/2+M);
EnergiaMl[k_, M_, 6_] := 2y[M] - (y[M] /4) x[k, 6]*2 +

¥[M] x[k, 6] + ( (a"2R[k, 6] [[M+1]]"*2) / (2¥[M] x[k, ©]) )’
EnergiaM2[k_, M_, 6_] := 2y[M] - (y[M] /4) x[k, 6]*2 -¥y[M] x[k, 6] -

((a”2R[k, 6][[M+1]]17*2) / (2¥[M] x[k, ©]) )
funcionParticion[k_, 6_] :=

Log[ Sum[ ( Cosh[ EnergiaMl [k, M, 6] ] + Cosh[ EnergiaM2[k, M, 6] 1), {M, 0, 2}]1;

Enerialivre[6_] := Sum[funcionParticionl[k, 6], {k, 1, 4}];

(Series[funcionParticion[1, ¥], {¢, 0, 3}] // Simplify) // TraditionalForm
(Series[funcionParticion[2, ¥], {¢, 0, 3}] // Simplify) // TraditionalForm
(Series[funcionParticion[3, ¥], {¢, 0, 3}] // Simplify) // TraditionalForm
(Series[funcionParticion[4, ¥], {¢, 0, 3}] // Simplify) // TraditionalForm

(Series[Enerialivre[y], {¥, 0, 3}] // Simplify) // TraditionalForm
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Bloque de constantes y datos experimentales.

kb = 0.6950239541000001 (*cm”*-1/Kx*) ;
ao =0.529;
erg=1.0%10"(-7); (* Juliosx*)
ergcm = 5.0341 %10~ (15) ;
unJul = 5.03445 %¥10% (22) ; (* Un julio equvalente a cm”*-1 «x)
cpieps = 8.987551787368176 x 10~ (9) ;
aRed = 2.125;
ce =1.602176565%10* (-19) ;
atg=10%(-10);
R32[z_, r_] :=
( (2. *Sqgrt[2.]/ (27. *Sqgrt[135.])) (z/ao0)*(7/2) ) x*2Exp[-(zr) / (3.0%ao0)];
valInt = (NIntegrate[r*4 R32[25., r]*2, {r, 0., Infinity}]),
va = (cpieps * (36. xce”2 xvalInt) / (atg*aRed”3) ) * unJul;

datos = {{2., 1.}, {10, 0.9814}, {20, .91766}, {30, .76358},
{40, .53823}, {50, .3197}, {55, .2224}, {60, .15776},

{62.5, .1349}, {65, .11226}, {70, .07346}, {75, .05221},
{80, .04521}, {85, .03521}};

Angulos de la magnetizacién con el eje [001.]

£l11[¥_]1 := (1/2) (Sin[y] +8Sqrt[2] Cos[¥]);
£[3]1[¥_]1 :=(1/2) (Sin[¥] - Sqgrt[2] Cos[¥]);
fl2][¥_1 := -£[1]1[¥];
£l41[¥_1 := -£[3]1[¥];

Funciones que hacen parte del Argumento de la Funcion de
Particién.

6[k_,06_]1:=d(1-f[k][6] *£f[k][6])"(1/2);
t[k_,6_] :=Cos[6[k,06]1/2];
s[k_, 6_] :=8in[ 6[k, 6] /2];
R[k_, 6_]1 := {(t[k, 8] /2)
(5t[k, ©]1%4-10t[k, 8]*2s[k,0]*2 +5s[k,0]*4-3t[k, 6]*2+s[k, 6]*2),
t[k, 6]1*3 (t[k, 6]*2-4s[k, 6]*2), t[k, 6] *5};
x[k_,6_] :=yf[k][6];
YIM_] :=g(1/2+M);
EnergiaMl[k_, M_, 6_] := 2y[M] - (y[M] /4) x[k, 6]*2 +
¥[M] x[k, 8] + ( (a*2R[k, 8] [[M+1]]"2) / (2¥[M] x[k, ©]) );
EnergiaM2[k_, M_, 6_] := 2y[M] - (y[M] /4) x[k, 6]*2 -¥y[M] x[k, 6] -
((a”2R[k, 8] [[M+1]]1"2) / (2¥[M] x[k, ©]) )’
funcionParticion[k_, 6_] := Log][
Sum|[ ( Cosh[ 8 EnergiaMl [k, M, 6] ] + Cosh[ 3 EnergiaM2[k, M, 6] 1), {M, 0, 2}1 1
EnergiaLivre[6_] := Sum[funcionParticion[k, 6], {k, 1, 4}];

constante de anisotropia.
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ff[d_] := (D[Energialivre[®©], {6, 2}]) /. {6 ->0, y ->d};

Kpl[d_,a_, T_, a_, A_] := ££[d] /. {Cos[d/ (28qrt[2])] -> 1,
Sin[d/ (2 Sgrt[2])] ->d/ (2Sqrt[2]), B->kbT,g-» (aA)};
Kl[la_, T_,a_,A_,h_] :=Kpl[d,a, T, a,A] /.d-> (aA) /h;

Manipulate[Plot[Kl[a, T, a, A, 6.80], {T, 2., 150.}, Frame -» True],
{», 1., 50.,0.50}, {a, -2.0, 2.5, 0.05}, {a, 10., 100.0, 1.}]

Capitulo 5 : Taxas de Relaxagao de Magnons

Taxas de relaxacao de 4-Magnons.

dirWIN = "C:\\Users\\Javier\\Dropbox\\datos_tesis\\fisica_computacional_con
_mathematica";
SetDirectory[dirWIN] ;

Dados para ajustar as taxas de relaxagédo que contem a taxas de relaxagao em processos normal e
umklapp

datos = {{0.005°, 0.052104982", 0., 0.052104982"},
{0.01°, 0.081787538", 0., 0.081787538"},
{0.015°, 0.082813797", 0., 0.082813797"}, {0.02°, 0.090993714",
0., 0.090993714"}, {0.025", 0.10286322", 0., 0.10286322"},
{0.037, 0.11599736°, 0., 0.11599736"}, {0.035", 0.13122545",
0., 0.13122545"}, {0.04°, 0.15489391°, 0., 0.15489391"},
{0.045", 0.17772631°, 0., 0.17772631"}, {0.05", 0.20696787 ",
0., 0.20696787"}, {0.055", 0.23903857", 0., 0.23903857"},
{0.06°, 0.27227487", 0., 0.27227487"}, {0.065", 0.3116588", 0., 0.3116588"},
{0.07°, 0.35977181", 0., 0.35977181 "},
{0.075, 0.40909426°, 0., 0.40909426},
{0.08°, 0.47051464", 0., 0.47051464°}, {0.085", 0.55102141",
0., 0.55102141°}, {0.09°, 0.61188122", 0., 0.61188122"},
{0.095°, 0.67044059°, 0., 0.67044059"}, {0.1°, 0.73674892", 0., 0.73674892"},
{0.105", 0.80699668 , 0., 0.80699668°}, {0.11", 0.88630072",
0., 0.88630072"}, {0.115, 0.97482992", 0., 0.97482992"},
{0.12°, 1.0853967°, 0., 1.0853967"}, {0.125", 1.1719036°, 0., 1.1719036°},

{0.13%, 1.2653741°, 0., 1.2653741°}, {0.135", 1.3677821°, 0., 1.3677821"},
{0.14°, 1.4740505°, 0., 1.4740505"}, {0.145", 1.6098984", 0., 1.6098984"},
{0.15°, 1.723116°, 0., 1.723116°}, {0.155", 1.8400455", 0., 1.8400455"},

{0.16°, 1.9692068", 0., 1.9692068"}, {0.165", 2.1224953", 0., 2.1224953"},
{0.17°, 2.2561615", 0., 2.2561615"}, {0.175", 2.3820551", 0., 2.3820551"},
{0.18°, 2.532376°, 0., 2.532376"}, {0.185", 2.7137421°, 0.°, 2.7137421"},

{0.19°, 2.8496362", 0., 2.8496362°}, {0.195°, 3.0150689", 0., 3.0150689"},

{0.2°, 3.1986429", 3.4448772 x~-7, 3.1986432"},
{0.205", 3.3842665, 1.203198 x*-6, 3.3842677 "},
{0.21°, 3.5560302", 3.0529863 %~-6, 3.5560333"},
{0.215", 3.7441885", 6.080898 x*-6, 3.7441946"},
{0.22°, 3.9424213°, 0.000010772479", 3.9424321"},
{0.225", 4.1252774°, 0.000017707614", 4.1252951"},



{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
{0.
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23", 4.3373613°, 0.000027150235", 4.3373885"},
235", 4.5510224°, 0.000039087528", 4.5510615 "},
247, 4.7625623°, 0.000054884106°, 4.7626172"},
2457, 4.9652465°, 0.000074973469", 4.9653215"},
25, 5.1974475°, 0.000097874661", 5.1975453"},
255", 5.4369342°, 0.0001280583", 5.4370622"},
26", 5.6854132°, 0.00017933081", 5.6855925"},
265, 5.9025413°, 0.00020719644", 5.9027484"},
27, 6.1439276°, 0.00024493581 ", 6.1441725"},
275", 6.3849229°, 0.00032412034", 6.385247"},
28", 6.6469038", 0.00036378125", 6.6472676 "},
285, 6.9189309°, 0.00049812284", 6.919429"},
29", 7.182119°, 0.00050976484", 7.1826288"},
295", 7.4743173°, 0.00082424006", 7.4751415"},
3", 7.721839°, 0.00071073591 ", 7.7225498"},

31", 8.2984982", 0.00095507601", 8.2994533"},
315", 8.58518", 0.00096671393", 8.5861467"},
32", 8.8527029", 0.001235714", 8.8539386"},
325, 9.1669986°, 0.0012179699", 9.1682165"},
33, 9.4602334°, 0.0015845448", 9.4618179"},
335", 9.7817861", 0.0015016547", 9.7832878"},
34, 10.075718", 0.0019096685", 10.077627"},
345, 10.405549°, 0.0018168751", 10.407365"},
35, 10.731099", 0.0022937997", 10.733393"},
355", 11.07831", 0.0021656595", 11.080476"},
36, 11.378033", 0.0026629889", 11.380696"},
365", 11.691242°, 0.0025099072", 11.693752"},
37, 12.078334", 0.0030447357", 12.081379"},
375, 12.406744", 0.0047699304", 12.411514"},
38, 12.755991", 0.00340517", 12.759396"},
385", 13.104005", 0.004510867", 13.108516"},
39, 13.420317", 0.0037992857", 13.424117"},
395", 13.787356", 0.0046922756", 13.792048"},
4>, 14.150433", 0.0048590308", 14.155292"},
405", 14.532352°, 0.0049210694°, 14.537273"},
41", 14.85637", 0.0066707128", 14.863041 "},
415", 15.258971", 0.0052483472", 15.264219"},
42°, 15.631072", 0.0063300608", 15.637402"},
425", 15.965286", 0.0075159867", 15.972802"},
43, 16.366156", 0.0064563232", 16.372613"},
435", 16.691393°, 0.0078818935", 16.699275"},
44°,17.085085", 0.0081522387", 17.093237"},
445", 17.516275°, 0.007691531", 17.523967"},
45, 17.872041", 0.0093976673", 17.881439"},
455", 18.224°, 0.0094782028", 18.233478"},
46°, 18.579439", 0.0089069256" , 18.588346"},
465", 18.955229", 0.010661326", 18.96589"},
47, 19.360104°, 0.011361295", 19.371465"},

48", 20.136484°, 0.011529471", 20.148014"},
485", 20.545747°, 0.014197875", 20.559945"},
49", 21.003404°, 0.013256065", 21.01666"},
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495", 21.343188", 0.012561119", 21.355749"},
5%, 21.788032", 0.014362654", 21.802394"},
505, 22.137217", 0.015357679"°, 22.152574"},
51°, 22.545067", 0.014718477", 22.559786"},
515, 22.945736°, 0.01479832", 22.960534"},
52", 23.351579", 0.016760042", 23.368339"},
525, 23.754422°, 0.018539702", 23.772962"},
53, 24.145262", 0.018219689", 24.163481"},
535, 24.533387", 0.017774459", 24.551162"},
54°, 24.93107°, 0.01864032°, 24.94971"},
545, 25.324863", 0.020991094°, 25.345854"},
55, 25.660499", 0.022339494", 25.682839"},
555, 26.056398", 0.021043161", 26.077441"},
56", 26.482839", 0.021395794", 26.504235"},
565, 26.831438", 0.022805567", 26.854244"},

575, 27.426544°, 0.025214158", 27.451758"},
58", 27.91553", 0.026633499", 27.942163"},

585, 28.358168", 0.025626138", 28.383794"},
59, 28.726865, 0.026756261", 28.753621"},
595, 29.099347", 0.027410555", 29.126758"},
6>, 29.399512°, 0.028540217", 29.428052"},

605", 29.732377", 0.031123942", 29.763501"},
61", 30.14597", 0.032074241", 30.178045"},

615", 30.491299", 0.033485781", 30.524785"},
62, 30.85215", 0.034852088", 30.887003"},

625", 31.159358", 0.034947854", 31.194306"},
63", 31.543953", 0.037842731", 31.581796"},
635", 31.898974", 0.037620604", 31.936594"},
64, 32.227456", 0.039682853", 32.267139"},
645", 32.542463", 0.041572388", 32.584035"},
65, 32.821785", 0.041108723", 32.862894 "},

66", 33.504966°, 0.043677047", 33.548643"},
665", 33.771682°, 0.04507029°, 33.816752"},
67", 34.090058°, 0.046105746°, 34.136164 '},
675", 34.387761°, 0.051599427", 34.43936},
68, 34.683606°, 0.052047271", 34.735653"},
685", 34.95429°, 0.052823976", 35.007114"},
69°, 35.124929°, 0.056238111", 35.181167 "},
695", 35.40526°, 0.059325217", 35.464585"},
7°,35.6785°, 0.060245203", 35.738745"},
705", 35.895773", 0.062214095", 35.957987 "},
71", 36.243328°, 0.066661074", 36.309989"},
715", 36.496964°, 0.068409857", 36.565374"},
727, 36.694774°, 0.069576412", 36.76435"},
725", 36.935501°, 0.073517965°, 37.009019"},
73, 37.137197°, 0.075671674", 37.212869"},
735, 37.380238°, 0.076575508 ", 37.456814"},
74", 37.538812°, 0.082629193", 37.621441"},
745", 37.71411°, 0.084667026°, 37.798777"},
75, 37.982164°, 0.086648888", 38.068813"},
755", 38.112379°, 0.088910681 ", 38.20129"},
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76", 38.280509°, 0.095622462", 38.376131"},
765", 38.43016°, 0.10251544", 38.532676 '},
77, 38.594142"°, 0.10052139°, 38.694664 "},
775", 38.715352", 0.10396486°, 38.819317 "},
78, 38.794224°, 0.11092752", 38.905151 "},
785", 38.888777°, 0.1168261°, 39.005603"},
79°, 38.922357°, 0.11807764°, 39.040435"},
795", 38.976625°, 0.12081509°, 39.09744"},
8, 39.147821°, 0.12368465", 39.271506},
805, 39.178553", 0.12875364°, 39.307307 "},
81", 39.171347, 0.13494801°, 39.306295"},
815", 39.222341°, 0.14307566°, 39.365417 "},
827, 39.290083", 0.14625765", 39.436341 "},
825", 39.271931°, 0.1457639°, 39.417695"},
83", 39.207511°, 0.15274091°, 39.360252"},
.835%, 39.229925", 0.15529332", 39.385218"},
847, 39.198664°, 0.16185655", 39.360521 "},
845", 39.133331°, 0.16753751", 39.300869°},
85", 39.091445°, 0.17510847", 39.266554"},
855, 39.011728°, 0.17680964°, 39.188538"},
86", 38.914182", 0.18037355", 39.094556 '},
865", 38.785421°, 0.18576807", 38.97119"},
87", 38.610628", 0.19220527", 38.802834"},
875", 38.510621°, 0.19823971", 38.708861"},
88", 38.32383°, 0.20194142", 38.525771"},
885", 38.144271°, 0.2082672", 38.352538"},
89", 37.899348°, 0.21370728", 38.113055"},
895", 37.639745°, 0.21838952", 37.858134"},
9, 37.34359°, 0.21910217", 37.562692"},
905", 37.043851", 0.22447272", 37.268323"},
91", 36.847838°, 0.22963469°, 37.077473"},
915", 36.474329°, 0.23391279°, 36.708242"},
.92°, 36.103097", 0.23801741°, 36.341114"},
925", 35.757239°, 0.2428148", 36.000053"},
93", 35.294728", 0.24758552", 35.542314"},
935", 34.863682", 0.25331323", 35.116995"},
94", 34.332812°, 0.25468376°, 34.587496 '},
945", 33.850411°, 0.2574456°, 34.107857"},
95", 33.258136°, 0.26123815", 33.519374"},
955", 32.597462°, 0.26399978", 32.861461},
96", 31.898058°, 0.26777962"°, 32.165838"},
965", 31.100432°, 0.27097119", 31.371403"},
97, 30.149571", 0.27429541 ", 30.423867 "},
975", 28.961786°, 0.27752943", 29.239316"},
98", 26.705354", 0.27491279°, 26.980267 "},
985", 25.060802°, 0.27760103", 25.338403"},
99°, 23.603498°, 0.27977012"°, 23.883268"},
995", 22.383395", 0.28241332", 22.665808"},
.7,21.104761°, 0.28520379", 21.389965°}};
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(* A fungdo derTresPtos[x],
é uma implementagdo da regra de trés pontos para =*)

(# obter a derivada numérica de uma fungdo continua no intervalo [a,b].

derTresPtos[xdat_] := Module[{xdats = xdat, long},
dim = Dimensions[xdats];
long =dim[[1]];

xder = {};
Do|[
hp = (xdats[[k, 1]] -xdats[[k-1, 11])~

hs = (xdats[[k-1, 1]] -xdats[[k-2, 1]]):
xnum = hs * hs * xdats[[k+1, 2]] +
(hp » hp - hs *hs) *xdats[[k, 2]] ~-hp*hp*xdats[[k-1, 2]];
xden = hs xhp * (hs + hp) ;
dyy = xnum / xden;
AppendTo[xder, {xdats[[k, 1]], dyy}]
» {k, 3, (long-1)1}]

(* Fator de corregdo na escala para
o eixo vertical da soma das taxas de relaxgdo de
4-magnons nos processos umklapp e normal: fcvert=(36.5/39.87) =*)

dimDat = Dimensions[datos];

datU = {};
datN = {};
datUN = {};
Do [

AppendTo[datN, {datos[[k, 1]], 0.9154752947078004 xdatos[[k, 2]1}]1~
AppendTo[datU, {datos[[k, 1]], 45 *xdatos[[k, 3]1]1}1~

AppendTo[datUN, {datos[[k, 1]], datos[[k, 411} 1,

{k, 1, (dimDat[[1]])}]

derTresPtos [datUN]

*)
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buscandoMinimo [xarreglo_, yarreglo_] :=
Module [ {xarray = xarreglo, yarray = yarreglo, long},
datUNP = {};
longXA = First[Dimensions[xarray]];
longYA = First[Dimensions|[yarray]];
nVAMA = Min[Union[Abs[xarray[[All, 211111
(*Numero de valor asoluto minimo en arrayx)
Do|[
If[
nVAMA == xarray|[[k, 2]],
vUbic = {k, xarray|[[k, 1]], xarray[[k, 2]]1}], {k, 1, longXA}];
Do[
If[
yarray[[k, 1]] == vUbic[[2]], vFun = yarray[[k, 2]]], {k, 1, longYA}];
Do|[
If[yarray[[k, 1]] > 0.8,
AppendTo [datUNP,
{yarray|[[k, 1]1], 0.9154752947078004 » (vFun + ( (Abs[ (vFun - yarray|[ [k, 2]]1)]) /
(2 *longYA + 3 -vUbic[[1]] -k))~0.9123)} 1],
AppendTo[datUNP, {yarray[[k, 1]], 0.9154752947078004 x yarray[[k, 211} 11,
{k, 1, longYA}]]

buscandoMinimo [xder, datUN]

ListPlot[{datU, datN, datUNP}, Frame - True,
PlotRange » {{0., 1.}, {0., 40.5}}, PlotStyle » {Blue, Red, Black},
FrameStyle » Directive[Black, FontSize -» 20], AspectRatio-» 1,
FrameLabel » {Style["2k/kzz", FontSize » 24, Black, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["nx", FontSize -» 24, Black, FontFamily -» "Helvetica"]}, ImageSize - Large]

h = BSplineFunction[datUNP] ;
s = BSplineFunction[datU];
r = BSplineFunction[datN] ;

Plot[{r[x][[2]], s[x][[2]], h[x][[2]]1}, {x, 0.0, 1.}, Frame - True,
PlotRange » {{0., 1.}, {0., 40.5}}, PlotStyle » {Green, Red, Black},
FrameStyle -» Directive[Black, FontSize » 20], AspectRatio-» 1,
FrameLabel » {Style["2k/kzs", FontSize -» 24, Black, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["nx", FontSize » 24, Black, FontFamily -» "Helvetica"]}, ImageSize - Large]

gl = ListPlot[datN, PlotRange » {{0., 1.}, {0., 45.5}},
Frame - True, Joined -» True, AspectRatio » 1, ImageSize » Medium,
FrameLabel » {"K", Style[Text["Relaxao Normal de 4-Magnons"]]}];
g2 = ListPlot[datU, PlotRange » {{0., 1.}, {0., 45.5}}, Frame -» True,
Joined » True, AspectRatio » 1, ImageSize -» Medium,
FrameLabel » {"K", Style[Text["Relaxao Umklapp de 4-Magnons"]]}]:;
g3 = ListPlot[datUN, PlotRange » {{0., 1.}, {0., 45.5}}, Frame -» True,
AspectRatio » 1, Joined » True, ImageSize -» Medium,
FrameLabel » {"K", Style[Text["Relaxao U+N de 4-Magnons"]]}]:;
g4 = ListPlot[{datU, datN, datUNP}, PlotRange -» {{0., 1.}, {0., 45.5}},
Frame -» True, Joined » True, ImageSize » Medium, AspectRatio-» 1,
FramelLabel » {"K", Style[Text["Relaxao U+N de 4-Magnons"]]}]:;

GraphicsGrid[{{gl, g2}, {g3, g4}}]
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jV = Dimensions [datUNP] ;
jmax = FV[[1]];
dadosjavier = {};
Do [AppendTo [dadosjavier,
{datN[[]j, 1]1], datN[[], 2]], datU[[], 2]], datUNP[[], 2]1]1}]1, {j, 1, jmax}];
Gridee {dadosjavier, Alignment » "."};

Export["dadosjaviernew2.dat", dadosjavier];

Calculo das taxas de relaxagao de 3-magnons no
material ferrimagnético YIG.

directorioWindows =
"C:\\Users\\Javier\\Dropbox\\datos_tesis\\fisica_computacional_con
_mathematica";
(*directoriolLinux=
"/home/javier/Dropbox/datos_tesis/fisica_computacional_con_mathematica"; )
SetDirectory[directorioWindows] ;

Fungao auxiliar para ajustar a fungao seno no intervalo [ 0, 7t ], tal que
sen(6,) seja substituida pela nova fungao de ajuste P, (cos(6,))

listaDeCoresAjuste = {Black, Blue, Orange};

dadosSeno = Table[{x, Sqrt[l -Cos[x]*2]}, {x, 0, Pi, Pi/100}];
(*Tabela de dados para o ajuste de sen(6,) no intervalo [0,7].=*)

(#Modelo de ajuste usado para ajustar sen(6,) no intervalo [0,r].=*)
coef = {1, a[l], a[2]};

baseCos = {1, Cos[x] 2, Cos[x] *4};

modeloASin = coef.baseCos;

A seguir definimos os dois polindmios de Taylor P, (x) € P4 (x) da fungdo f(x) =(1- x2)1/2
usadas para comparar nossa aproximacgao a sen(6,) no intervalo [0,77] com eles.

P2[x_] := Normal@Series[Sqrt[l-y*2], {y, 0, 2}] /. y ->Cos[x];
pl4[x_] := Normal@Series[Sqrt[l-y*2], {y, 0, 14}] /. y -> Cos[x];

(* Fungdo de ajuste )
modajustSin = FindFit[dadosSeno,

{modeloASin, {-1<a[l] <1, -2<a[2] <2}}, {a[l], a[2]}, {x}1-
funajustSin = Function[{t}, Evaluate[modeloASin /. modajustSin]];
funajustSin[x]
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ajusteSeno = Show|
Plot[{funajustSin[x], p2[x], pl14[x]}, {x, 0., Pi}, PlotRange -» {Full, {0, 1}},
PlotStyle » listaDeCoresAjuste, Frame » True, PlotRangeClipping - True,
PlotLegends - {"P,(cos8,)", "P,(cosé,)", "P14(cosé,)"}],
ListPlot[dadosSeno, PlotRange » {Full, {0, 1}}, Frame -» True,
PlotStyle » {PointSize[0.01], Red}, PlotRangeClipping - True,
PlotLegends - {"sin(6,)"}], FrameTicksStyle » Directive[Black, FontSize » 18],
AspectRatio » 1., ImageSize -» Large, FrameLabel -» {{None, None},
{None, Style["\nModelo de ajuste para a fung¢do Sen(6,) com 0<6,<m\n",
Black, FontSize -» 14]}}]

Export["ajusteSeno.png", ajusteSeno];

Parametros e fungcées comums no calculo das taxas de relaxagao

Parametros fundamentais do material e constantes fisicas.

*)

ctey= 2xPi*x2.81386%x10"6. ; (* Constante y. %)

cteZ =8.00 ; (*# Nimero de vizinhos mais proéximos. *)
cteR =12.3760 10~ (-8.0); (* Constante de rede. =x)

hbar = 1.054570 104 (-27.0); (* Constante de planck dividida por 2x. =*)
cteB =1.38064880 10~ (-16.0); (* Constante de Boltzmann. %)

cteMs =1.7800 1043.0 ; (*# Magnetizacién de saturagdo. =*)

cteSS =14.200 ; (*# Spin meio por unidade de volume. *)

wa = 8.949838917494797 »10712. ; (* w,=22zSJ/h. *)

pa =1.0000000000000000; (* Pardmetro de ajuste a *)

pb = 6.572300852340632 ¥ 10~ -9; (» Parametro de ajuste b *)

pc =-0.7736253978982386; (* Paradmetro de ajuste c *)

*)

umTera = 107412.0 ; (* Um Tera. =*)
umGiga = 1049.0 ; (* Um Giga. =*)

umMega = 1026.0 ; (* Um Mega. *)

umKilo =1043.; (# Um Kilo. =)

*)

tempC = 559.269;
hcapp=1.0%10"3;

vsig = (0.4557618392999071/4.);
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Constantes derivadas.

wM=4.00 % Pix*cteMs xctey; (x 4myM, *)

cCf = hbar * (Pi xctey) *#2. / (16. xcteR”*3.); (» Coef da tasa de confluenciax)
cCs = (cCf£/2.);(» Coef da tasa de splittingx)
api = (cteR/Pi);

api2 = (cteR/Pi)*2.;

pia = (Pi/ cteR);

pia2 = (Pi/cteR)*2.;

omegaZB = 8.949838917494797 x10+12. ;
omegaA = (tempC * cteB * vsig) / hbar;

coefTau = (omegalA / (128.00 » cteSS x cteSS)) ;

funFreqWk[h_, z_, s_] := Sqrt|[
(ctey*h +2.0*wa*Sin[0.5*Pi*xz]"2.) (ctey+h +2.0*wa*Sin[0.5*Pi*z]"2.
+WM =% Sin[s]*2.)]; (» Expressdo exata para a frequéncia wy. =*)

funFreqAproxWk[h_, z_, s_] :=
ctey*h +2.0*wa*Sin[0.5%*Pi»z]*2. +0.5*wM#*Sin[s]*2.;
(* Expressdo aproximada para a frequéncia wg. =*)

(*funTCf[tp_,h_,y_,q _]:=Sinh[ (0.5xhbar*funFreqWk[h,y,q])/ (cteBxtp)]; =*)
funTCf[tp_, h_, y_, g ] :=Sinh[ (0.5 x hbar * funFreqWk[h, y, q]) / (cteBx tp)];

Coeficiente do Hamiltoniano de 3 - Magnons

funCTM[u_, q_,v_, t_] :=0.25%Sin[2. gq] *2. +
u*Sqgrt[Abs[l. ~u*u]] *Sin[2. q] *Cos[v-t]+u*ux* (1. -u*u);

Funcgodes proprias do integrando.

(*»funWK2 [h_,x_,u_]:=ctey*h +2.0*wa*Sin[0.5%Pi*x]"2.+0.5%wMx (1.-u*u) ;*)
funWK2[h_, x_, u_] := Sqrt][
(ctey*h +2.0x*wa »Sin[0.5*Pi x*x]*2.) (ctey*h +2.0+wa»Sin[0.5*Pi xx] 2.
+wM* (1. -u”*2.))];
funIl[tp_, h_, x_, u_] :=Csch[0.5 x hbar * funWK2[h, x, u] / (cteB* tp) ]’

Intervalos de temperatura e vetor de onda

Taxas de relaxagdo num processo de confluéncia

Definicoes das funcdes basicas usadas para aproximar a frequéncia «j, O
argumento da funcao delta de Dirac, e a magnitude do vetor de onda total
| k1 +ko | para o processo de confluéncia.

Antes de iniciar nossas estimagdes numéricas faremos um convénio de variaveis entre a notagao
matematica tradicional e as variaveis para fazer nossas computagdées. Isto significa que em forma
geral ky »y, ko > X, u- Cos(62), g 61, ¢1 > Vv, ¢, » t. Quando nao existe claridade se a
variavél usada é com subindice 1 ou 2, usaremos a notagao: ky,k, - z, 64,6, -» s e finalmente

Q1,02 > 1.
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Também toda fungdo numérica tera o prefixo fun por exemplo para w, usamos como possivel
nome a funFreqWk.

Frequancias exatas e aproximadas

Manipulate[Plot|
{ (funFreqWk[h, x, Pi /2.] /umTera) , (funFreqAproxWk[200., x, Pi/ 2.] /umTera)},
{x,0.,1.0}, PlotRange » {{0., 0.5}, {0., 28.5}},
PlotRangeClipping -» True, PlotStyle -» {Red, Black},
Frame - True, PlotLegends - {Panel ["we"], Panel ["wk<3) "] } ,

ImageSize -» Medium, AspectRatio -» 1] , {h, 100., 3500., 100. }]
Frequencias para diferentes valores de campo

Frequencias para diferentes valores de campo no intervalo 0 < x £ 0.03

graficosCampoUA = Table[Plot[ (funFreqAproxWk[y, x, Pi/2.] / umTera),
{x, 0.0, 0.5}, AspectRatio » 1., AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame -» True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle -» {Thickness[0.0025], Black},
PlotRange -» {{-0.0001, 0.03}, {-0.0001, 0.085}},
PlotRangeClipping » True, FrameTicks - Directive[Black, 18],
FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22],
ImageSize » Large], {y, 100., 3500., (3400./7)}]1:
(%%)
graficosCampoUB = Plot[
{ (funFreqWk[100., x, Pi /2.] /umTera), (funFreqWk[3500., x, Pi/2.] /umTera)},
{x, 0.0, 0.5}, AspectRatio » 1., AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame - True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {{Thickness[0.005], Red}, {Thickness[0.005], Red},
{Thickness[0.001], Black}}, PlotRange » {{-0.0001, 0.03}, {-0.0001, 0.085}},
PlotRangeClipping -» True, FrameTicks -» Directive[Black, 16],
Framelabel -» {Style["k/kzz", Black, FontSize -» 22, FontFamily » "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 20], ImageSize - Large];
(* Show[graficosCampoUA, graficosCampoUB] %)
Export|["fregApproxCampU.png", Show[graficosCampoUA, graficosCampoUB]] ;
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Frequencias para diferentes valores de campo no intervalo 0 < x < 0.1

graficosCampol = Table[Plot[ (funFregAproxWk|[y, x, Pi /2.] /umTera),
{x, 0.0, 0.1}, AspectRatio » 1., AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame -» True,

FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}}, PlotStyle -»
{Thickness[0.0025], Black}, PlotRange » {{-0.0001, 0.1}, {-0.0001, 0.5}},
PlotRangeClipping » True, FrameTicks - Directive[Black, 20],
FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize -» 24, FontFamily -» "Helvetica"l]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22],
ImageSize » Large], {y, 100., 3500., (3400./7)}]1:

(%)
graficosCampo2 = Plot]|

{ (funFregqWk[100., x, Pi /2.] /umTera), (funFreqWk[3500., x, Pi/2.] /umTera)},
{x, 0.0, 0.1}, AspectRatio» 1., AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame - True,

FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},

PlotStyle » {{Thickness[0.005], Red}, {Thickness[0.005], Red}},

PlotRange -» {{-0.0001, 0.1}, {-0.0001, 0.5}},

PlotRangeClipping -» True, FrameTicks -» Directive[Black, 20],

Framelabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize -» 22, FontFamily » "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"]},

FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22], ImageSize - Large];

Export["fregqApproxCampD.png", Show[graficosCampol, graficosCampo2]];

Frequencias para diferentes valores de campo no intervalo 0 < x < 0.5

grafCampouno = Table[Plot[ (funFregAproxWk[y, x, Pi/2.] / umTera),

{x, 0.0, 0.5}, AspectRatio-» 1., AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame - True,

FrameTicks -» {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},

PlotStyle » {Thickness[0.0025], Black}, PlotRange -» {{-0.0001, 0.5}, Full},

PlotRangeClipping » True, FrameTicks - Directive[Black, 20],

FrameLabel -» {Style["k/kzs", Black, FontSize -» 22, FontFamily » "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},

FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22],

ImageSize » Large], {y, 100., 3500., (3400./7)}]:

(%)
grafCampodos = Plot|[

{ (funFreqWk[100., x, Pi /2.] /umTera), (funFreqWk[3500., x, Pi/2.] /umTera)},

{x, 0.0, 0.5}, AspectRatio » 1., AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame - True,

FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},

PlotStyle » {{Thickness[0.005], Red}, {Thickness[0.005], Red}},

PlotRange » {{-0.0001, 0.5}, Full},

PlotRangeClipping -» True, FrameTicks -» Directive[Black, 20],

FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"]},

FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22], ImageSize - Large];

Export["fregqApproxCampT.png", Show[grafCampouno, grafCampodos]] ;
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Frequencias para diferentes valores de campo no intervalo 0 < x < 1

graphCampol = Table[Plot[ (funFregAproxWk[y, x, Pi/ 2.] / umTera),
{x, 0.0, 1.}, AspectRatio-» 1., AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame -» True,
FrameTicks -» {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {Thickness[0.0025], Black}, PlotRange -» {{-0.0001, 1.}, Full},
PlotRangeClipping » True, FrameTicks - Directive[Black, 20],
FrameLabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 24, FontFamily -» "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22],
ImageSize » Large], {y, 100., 3500., (3400./7)}]1:
(%%)
graphCampo2 = Plot|[
{ (funFregqWk[100., x, Pi /2.] /umTera), (funFreqWk[3500., x, Pi/2.] /umTera)},
{x, 0.0, 1.}, AspectRatio-» 1., AxesOrigin-» {0., 0.}, Frame - True,
FrameTicks » {{Automatic, Automatic}, {Automatic, Automatic}},
PlotStyle » {{Thickness[0.005], Red}, {Thickness[0.005], Red}},
PlotRange » {{-0.0001, 1.}, Full}, PlotRangeClipping - True,
FrameTicks -» Directive[Black, 20],
Framelabel » {Style["k/kzz", Black, FontSize -» 22, FontFamily » "Helvetica"],
Style["w(THz) ", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 22], ImageSize - Large];
Export["freqApproxCampC.png", Show[graphCampol, graphCampo2]];

Funcgoes requeridas para constroir o integrando da taxa de
relaxacao no processo de confluéncia.

Funcgoes auxiliares: Ag(kq,k2), Aqi(kq,k2) e Aa(kq,k2) .

funvlO[y_, x_] :=

(api2 / (x+y)*2.) * (1. +(2.0*x*y) / (x+y)"*2. + (2. *x*xy) 2./ (x+y)"4.);
funvVLl[y , x_] := ((api2*x »y) / (x+y)*4.) » (1. +4.0% (x*y) / (x+y)*2.);
funvlL2[y_, x_] := ((4. *api2) » (xy)*2./ (x+y)*6.);

Funcgoes auxiliares: Jy(A), J1(A) e Ja(A) .

fundO[y_, x_,q_,v_, t_] :=

pia2* (x*x+ (y*Sin[q])*2. +2. *xpa*x*y*Sin[q] *Cos[v-t]);
fundlly_, x_,q_,v_, t_] :=2. xpia2*pb*x*xy*Sin[q] *Cos[v-t];
fund2[y_, x_,q_,v_, t_] :=pia2* (2. xpc*x*y*Sin[q] *Cos[v-t] -x*x);

Fung¢des auxiliares: Lo(A), L1(A) e Ly(A).

funlO[y_, x_,q_,v_, t_] := funVLO[y, x] -
2. xpa* funVL1[y, x] * Sin[q] *Cos[v - t] + funVL2[y, x] * (Sin[q] Cos[v-t]) *2.;
funll[y_, x_,q_, v_, t_] :=pa*funVL2[y, x] *Sin[2. *xq] Cos[v-t] -
2. » funVL1l [y, x] * (Cos[q] +pb *Sin[q] *Cos[v-t]);
funl2[y_, x_,q_,v_, t_] := funVL2[y, x] *
(Cos[g] 2. +pb*Sin[2. *xq] *Cos[v-t] - (Sin[g] Cos[v-t])*2.) -
2. pc* funVL1 [y, x] * Sin[q] *Cos[v-t];
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Funcgodes auxiliares: Ng(A), Ni(A) e Ny(A).

funNO[y_, x_,q_,v_, t_] := fundO[y, x, q, v, t] * funlO[y, x, q, v, t];

funNl[y_ ,x_,q ,v_, t_]:

(fundO[y, x, q, v, t] * funlLl[y, x, q, v, t]
+ fundlly, x, q, v, t] » funlO[y, x, q, v, t]);

funN2[y ,x_,q_,v_, t_] := (fund0[y, x, q, v, t] * funlL2[y, x, q, v, t] +
funJdlly, x, q, v, t] » funll[y, x, q, v, t]
+ fund2[y, x, q, v, t] * funlO[y, x, q, v, t])

Funcgdes auxiliares para definir y, = cos(rtks).

Funciones auxiliares: X'\ (k, k)

funXCO[y_, x_] :=

pPia*x (x+y) * (1. - (x*y) / (x+y)*2. - (0.5*xx+x*y*xy) / (x+y)*4.);
funXCl[y_ , x_] :=pia* ((x*y) / (x+y)) * (1. +0.5% ((x*xy) / (x+y)*2.));
funXC2[y_, x_] :=0.5*pia* ((x*y)*2./ (x+y)"*3.);

funKsS[y_, x_,q_, v_, t_] := funXCO[y, x] +
pa * funXCl[y, x] * Sin[qg] * Cos[v - t] - funXC2[y, x] * (Sin[q] *Cos[v-t]) *2.;
funGKS[y_, x_,q_, Vv_, t_] :=Cos[Pix* funKS[y, x, q, v, t]];

Fungdes auxiliares: No(A), B(A) e C(A).

funBNO[h_,y_,x_,q_,v_, t_] :=
((2. *wa) /wM) * (Cos[Pi *x] - funGKS[y, x, q, v, t]) + funNO[y, x, q, v, t] -
((2. * funFregAproxWk[h, y, g]) /wM) - 1. (x Ng(X)=*);

funBlLam[y_, x_,q_,v_,t_] :=-0.5*funNl[y, x, q, v, t]/ (1. + funN2[y, x, q, v, t]);
(*B(X) *)
funCLam[h_,y_,x_,q_,v_, t_] :=

funBNO[h, vy, x, q, v, t] / (1. + funN2[y, x, q, v, t]); (*C(Q) %)

Funcgoes auxiliares: A, Ug e U,.

funDisc[h_,y_,x_,q_,v_, t_] :=

Sqrt[Abs|[ (funBLam[y, X, q, v, t]*2. - funCLam[h, y, x, g, v, t])]1]; (*A(Q) %)
funtO[h_,y_,x_,q_,v_, t_] := funBlLam[y, x, q, v, t] + funDisc[h, y, x, q, v, t];
(*Uq (1) %)
funUl[h_,y_,x_,q_,v_, t_] := funBLam[y, x, q, v, t] - funDisc[h, y, x, q, v, t];
(*U1 (1) %)

Funcao do integrando da taxa de relaxagcao num processo de
confluencia

A seguir definiremos trés fungdes basicas: uma que define o coeficiente que caracteriza a intesin-
dade da interagdo de 3-Magnons, e as outras duas que ao integrando mesmo da taxa de relaxagéao.
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Funcgodes proprias do integrando.

scalc =0.001;

Off [ levtime];
Off [ mtdfb] ;
Off [ slwcon] ;
Off [ ncvb] ;
Off [ eincr];

funWKS[h_,y ,x_,q_,Vv_,t_,u_] :=ctey+xh +wax (1. - funGKS[y, x, q, v, t]) +
0.5*wM# (funNO[y, x, q, v, t] +u* funNl[y, x, q, v, t]
+u*u* funN2[y, x, q, v, t]); funISl[tp_,h_,y_,x_,q ,v_, t_,u_] :=
Csch[0.5 x hbar * funWKS[h, y, x, q, v, t, u] / (cteB*xtp)]:;

funI2[tp_,h_,y_,x_,q_,v_,t_,u_] :=
(funCTM[u, q, v, t] * funISl[tp, h, y, x, q, v, t, u] * funIl[tp, h, x, u]);

funInteg[tp_,h_,y_,x_,q_,v_, t_] :=
(x*x) *» (funI2[tp, h, ¥y, x, q, v, t, scalc * funUO[h, vy, x, q, v, t]]
+ funI2[tp, h, y, x, q, v, t, scalc*funUl[h, y, x, q, v, t]]) /
(Abs[1. + funN2[y, x, q, v, t]] Abs[funDisc[h, y, x, q, v, t]]1);

funIConf[tp_, h_, y_, g _, v_] := NIntegrate[funInteg[tp, h, y, x, q, v, t],
{x,0.,1.}, {t, 0., 2. Pi}, PrecisionGoal -» 10, AccuracyGoal - 6,
Method » {"MultidimensionalRule", "Generators" -» 9}];

Métodos de integragao N-dimensional:

1) Method—{*GaussKronrodRule”,"LobattoKronrodRule”}

2) Method—"UnitCubeRescaling”

3) Method—{“MultidimensionalRule”,”Generators”-9}

4) Method—{“GlobalAdaptive”,”SingularityHandler’-”"DuffyCoordinates”}

funTR3MC[tp_, h_, y_, g9_, v_] := cCf » funTCEf[tp, h, y, q] * funIConf[tp, h, vy, q, V]’

287
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Integracdes de I onr (k)

tasRel3MagConf [hcamp_, atetha_, aphi_] :=
Block[{hfm = hcamp, ate = atetha, af = aphi, tmax, tmin, tpas,

vecX, vecT, vecHF, nomeArquivo , dTax3MC, ddTax3MC, datox3MC,
i, j, k, nf =5, nXMax = 35, nTMax = 35, umTHz = 10°12.},

(%%)

If[ (500 < hfm < 4000) && (0O <ate< Pi/2.)&& (0<af< Pi),
Continue, MessageDialog|[

Text[Style["Erro: Valores ndo permitidos para os parametros Hy,, 6 e ¢." ,
FontColor - Red, FontSize - Large, Bold]]]:

Abort[]
1
tmin=1.;
tmax = 331.;
tpas = (300.0 / nTMax) ;

vecX = Range[0., 1., (1. /nXMax)];

vecT = Range[tmin, tmax, tpas];

vecHF = hfm * Range[0.0, 1.0, (1.0/nf)];

(* Para uma faixa uniforme de campo magnético aplicadox)

nomeArquivo = {};
Do [AppendTo [nomeArquivo , StringJoin[ToString["rel3magConf"],
ToString[k], ToString[".dat"]]], {k, 1, nf+1}];
Do [
dTax3MC[k] = Table[{vecX[[i]], vecT[[]j]],
(Abs [funTR3MC[vecT[[j]], vecHF[[k]], 0.50 * vecX[[i]], ate, af]] / umTHz) },
{i, nXMax +1}, {j, nTMax+1}];
datox3MC[k] = Table[If[dTax3MC[k][[i, J, 3]] 1.0, {vecX[[i]],
vecT[[Jj]], dTax3MC[k] [[i, j, 311}], {i, nXMax+ 1}, {j, nTMax+1}];
ddTax3MC[k] = Flatten[datox3MC[k], 1]
Export[nomeArquivo[[k]], ddTax3MC[k], "Data"], {k, 1, nf+1}]]

tasRel3MagConf[3500., Pi/ 2., Pi/4.]

(*+ nXMax=50;

vecX=Range[0.,1., (1./nXMax)];

tmin=1.;

tmax=331.;

tpas=(300.0/nXMax) ;
vecT=Range[tmin, tmax, tpas];

hfm = 1073.;

nf=5;

vecHF=hfm*Range[30.0,330.0, (300.0/nf)]; =)

(*# tet=Range[0,Pi/2.,Pi/40.];
phi = Range[0,Pi,Pi/20.] ;%)

(* datox3MC=Table[{tet[[]j]], vecX[[i]],
(Abs [funTR3MC [vecT[[1]],vecHF[[1]],vecX[[i]],tet[[j]] ,Pi/4.]]/umTera)},
{i,nXMax+1}, {j,Length@phi}]«)

Taxas de relaxagao num processo de splittiting
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Funcées auxiliares Af,s)(khkz), A(f)(khkz) e A(zs)(k1,k2) do processo de splitting para
aproximar k2.

funVLSO[y_, x_] :=api2* ((1./(y-x)*2.)-(2.0xx*xy/ (y-x)*4.)

+ (4.0*% (x*y)*2./ (x-y)"6.));
funvlSl[y_, x_] :=api2 * ((x *y) / (y-x)"4. - 4.0% ((x*xy)*2./ (y-x)"6.));
funvVLS2[y_, x_] := (4. xapi2) » ((x* y)*2./ (y-x)"6.);

Fungdes auxiliares: J(A), J¥(A) e J5)(A) do processo de splitting.

fundsO[y_, x_,q_,v_, t_] :=

pia2 * (x*x+ (y*Sin[q])*2. -2. *xpa*x*y*Sin[q] *Cos[v-t]);
fundsSl[y_,x_,q_,v_, t_] :=-2. xpia2*xpb*x*y*Sin[q] *xCos[v-t];
fundS2[y_, x_,q_,v_, t_] :=-pia2* (x*x + 2. *xpc*x*y*Sin[q] *Cos[v-t]);

Funcgodes auxiliares: Lgs)(/\), L(1$)(/\) e L(zs)(/\) do processo de splitting.

funlsO[y_, x_, q_, v_, t_] :=
funVLSO[y, x] +2. *pa * funVLS1[y, x] * Sin[q] *Cos[v - t] +
funVLS2 [y, x] * (Sin[qg] Cos[v-t]) *2.;
funlSl[y_ , x_,q_,v_, t_] :=pa* funVLS2[y, x] *Sin[2. *xq] Cos[v-t] +
2. » funVLS1[y, x] * (Cos[qg] +pb *Sin[q] *Cos[v-t]);
funlLS2[y_, x_,q_, v_, t_] := funVLS2[y, x] *
(Cos[g]*2. +pb*Sin[2. *xq] *Cos[v-t] - (Sin[g] Cos[v-t])*2.) +
2. pc* funVLSl[y, x] *Sin[q] *Cos[v-t];

Fungdes auxiliares: N\)(A), N(1) e NP (A).

funNSO[y_, x_, q_,v_, t_] := fundsO[y, x, q, v, t] » funlLSO[y, x, q, v, t];

funNSl[y_,x_,q_,v_, t_] := (fundsO[y, x, q, v, t] * funlLSl[y, x, q, v, t]
+ funJdsSlly, x, q, v, t] * funlLSO[y, x, q, v, t])

funNS2[y_, x_,q_,v_, t_] := (fundsO[y, x, q, v, t] * funlLS2[y, x, q, v, t] +
funJdslly, x, q, v, t] * funlSl[y, x, q, v, t]
+ funds2[y, x, q, v, t] * funlLSO[y, x, q, v, t]);

Fungdes auxiliares para definir y, = cos(rtky).

funZS[y_, x_] :=pia* ((y-x) + (x*y) / (y-x) - 0.5 ((xy)*2./ (y-x)"3.)
+ 0.5% ((xy)*3./ (y-x)"5.));

£unQS[y_, x_] :=pia* (((x*y) 2./ (x-y)*3.) - ((xy) / (y-%))
-1.5% ((xy)*3./ (y-x)"5.));

funKD[y_, x_, q_, v_, t_] := funZS[y, x] + funQS[y, x] * Sin[q] *Cos[v-t] ;
funGKD[y_, x_, q_, v_, t_] :=Cos[Pi* funKD[y, x, q, v, t]]’;

Fungbes auxiliares: N (A), B)(A) e C¥)(A).

funBNSO[h_,vy_,x_,q_,v_, t_] :=
Sin[gq]*2. + ((2. *wa) /wM) » (Cos[Pi *x] + funGKD[y, x, q, v, t]
-Cos[Pi *y]) - (2. * (wa+ctey+h) /wM) -
funNSO[y, x, g, v, £] - ((2. *xctey*h) /wM) -1.(x Ny(X) =*);
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funBLamS[y_, x_,q ,v_, t_ ] :=

-0.5% funNSl[y, x, q, v, t] / (funNS2[y, x, q, v, £t] -1.) ; (*B(A) *)
funCLams[h_,y_,x_,q ,v_, t_ ] :=

funBNSO[h, v, x, q, v, t] / (funNS2[y, x, q, v, £t] -1.) (*C(A) %) ;

Fungdes auxiliares: A®), U e U,

funDiscS[h_,y_,x_,q_,v_, t_] :=

Sqrt[Abs[funBLamS[y, x, q, v, t]*2. + funCLamS[h, vy, x, q, v, t]]1]; (*A(RQ) %)
funUSO[h_,y_,x_,q_,v_, t_] :=

funBLamS [y, x, q, v, t] + funDiscS[h, y, x, q, v, t];
funUSl[h_,y_,x_,q_,v_, t_] :=

funBLamS [y, x, q, v, t] - funDiscS[h, y, x, q, v, t];

Funcao do integrando da taxa de relaxagcao num processo de
Splitting

A seguir definiremos trés fungdes basicas: uma que define o coeficiente que caracteriza a intesin-
dade da interagdo de 3-Magnons, e as outras duas que ao integrando mesmo da taxa de relaxagéao.

scals = 0.001;

funWKD[h_,y ,x_,q_,Vv_,t_,u_] :=ctey+xh +wax* (1. - funGKD[y, x, q, v, t]) +
0.5%*wM# (funNSO[y, x, q, v, t] +u* funNSl[y, x, q, v, t]

+uxuxfunNS2[y, x, q, v, t]); funIDl[tp_, h_,y_,x_,q ,v_, t_,u_] :=
Csch[0.5 x hbar * funWKD[h, y, x, q, v, t, u] / (cteB*tp)]:;

funID2[tp_, h_,y_,x_,q9q_,v_,t_,u_] :=
(funCTM[u, q, v, t] * funIDl[tp, h, vy, x, q, v, t, u] * funIl[tp, h, x, u]);

funIntSplit[tp_, h_,y_,x_,q_,v_, t_] :=
(x*x) » (funID2[tp, h, ¥y, x, q, v, t, scals * funUSO[h, y, x, q, v, t]]
+ funID2[tp, h, vy, x, q, v, t, scals % funUS1[h, v, x, q, v, t]]) /
(Abs[funNS2[y, x, q, v, t] -1.] Abs[funDiscS[h, y, x, q, v, t]]);

funISplit[tp_, h_, y_, g_, v_] := NIntegrate[funIntSplit[tp, h, y, x, q, v, t],
{x,0.,1.}, {t, 0., 2. Pi}, PrecisionGoal -» 10, AccuracyGoal - 6,
Method » {"MultidimensionalRule", "Generators" - 9} ];

Off [ levtime];

Off [ mtdfb] ;

Off [ slwcon] ;

Off [ ncvb] ;

Off [ eincr];

iSpX = Table[{vecX[[k]], funISplit[330., 1500., vecX[[k]], Pi/ 2., 0.0]},
{k, 1, Length@vecX}]:;

tasiSpX =
Table[{vecX[[k]], 0.5 % cC£f » funTC£[330., 1500., vecX[[k]], Pi/2.] »iSpX[[k]]},
{k, 1, Length@vecX}];

iSpT = Table[funISplit[vecTemp|[[k]], 1500., 0.5, Pi/2., 0.0],
{k, 1, Length@vecTemp}]; (* *)
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ListLinePlot[Table[{vecTemp|[ [k]],
Abs@ ((2. / (cCf » funTCf [vecTemp[[k]], 1500., 0.5, Pi/2.] » vecTemp[[k]])) *
Re@trelConfT[ [k, 2]])}, {k, 1, Length@vecTemp}], PlotRange » {Full, Full}]

tasiSpT = Table|
{vecTemp[[k]], 0.5 * cCf * funTCf [vecTemp[[k]], 1500., 0.5, 0.0] »isSpT[[k]]},
{k, 1, Length@vecTemp}]

GraphicsGrid[{{ListLinePlot[Re[tasiSpX], Frame - True,
PlotRange » {Full, Full}, ImageSize -» Medium], ListLinePlot[Re[tasiSpT],
Frame -» True, PlotRange » {Full, Full}, ImageSize -» Medium]}}]

Taxas de relaxacao r;1 em campos magnéticos intensos

vLH = ((ctey x hbar) / (cteB * tempC)) ;
vargy[h_, t_] :=vLH*h+vsig* (1-t);

funciones basicas que definen los yy.

fgam[x_] :=Cos[x*Pi];

fsumxy[x_,y_, g ] :=Sqrt[x*2. + y*2. +2. *xx*xy*Cos[q]];
fgamSum[x_, y_, q_] := fgam[fsumxy[x, v, g]]’
fUnoGamSum([x_, y_, gq_] := (1. + fgamSum[x, y, q]) ;

A seguir, identificaremos a variavel x com o vetor de onda k e a variavel k, vai
ser identificada com a letra y. Entdao, usaremos este convénio até o final das
computagoes numéricas.

Conjunto de expressoes definidas na eq (5.113) do corpo da tese.

funGOne[x_, y_, q_] := (fgam[x] + fgam[y] + fgamSum[x, y, q]) / fUnoGamSum[x, y, q]
((fgam[x] + fgam[y]) / fUnoGamSum[x, y, q]) -
Sqrt[ (2 - fUnoGamSum[x, vy, q]) / fUnoGamSum[x, y, q]]’
funGThree[x_, y_, 9_] := (2. * fUnoGamSum[x, y, q]) /
Sqrt[4. * fUnoGamSum[x, y, q] *2. -
(fgamSum([x, y, q] 2. +2. * (fgam[x] + fgam[y] -1)) *2.];
funGFour([x_,y_, q_] := (2. » fgam[x] *2. + fgam[x] + £fgam[y] -
(fgamSum|[x, y, q] * fgamSum[x, y, gq] /2.) -3.) +
(fgam[x] + fgam[y] + (fgamSum[x, y, q] * fgamSum[x, y, q] /2.) -1.) *
(1. - (4. » fgamSum|[x, y, q] / fUnoGamSum|[x, vy, q])) ;

funGTwo[x_, y_, q9_] :
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Funcgoes para que definem o integrando da taxa de relaxagcdo de 4-magnons
em un campo magnético muito intenso: equagao (5.119).

fInTRel[camp_, temp_, x_,y_, 9] :=
( (x*x* funGThree[x, y, q]) / Abs[fUnoGamSum[x, y, q]]) *
((Abs[funGFour[x, y, q]] * Abs[funGFour([x, y, q]]) *
(ArcCos [funGTwo[x, y, q]] * ArcCos [funGTwo[x, y, q]]) *
Csch[vargy[camp, fgam[y]] / (2. temp)]) *
Csch[vargy[camp, funGOne[x, y, gq]] / (2. * temp) ] *
Csch[vargy[camp, funGTwo[x, v, q]] / (2. *» temp) ] ;

integTasRel[camp_, temp_, x_] := NIntegrate[fInTRel [camp, temp, x, ¥, 4],
{y,0.,1.0}, {q, 0., Pi}, Exclusions » {Pi/ 2.}, AccuracyGoal - 6,
PrecisionGoal » 10, Method - "UnitCubeRescaling" ];

TasRel [camp_, temp_, x_] := ((coefTau) / Pi) *
Sinh[vargy|[camp, fgam[x]] / (2. * temp) ] * integTasRel [camp, temp, X];

Calculo das superficies r;1(k,T) para campo magnético fixo.

A seguir calcularemos as superficies r,f(k, T) para os valores de campo magnético H iguais a: 0
kOe, 70 kOe, 150 kOe, 200 kOe, 250 kOe e 300 kOe respectivamente. Vamos desenvolver um
modulo de programa que calculara uma matriz cubica de dimengées NxNxM. Tipicamente os
valores tomados para N e M sdo 51 e 6 respectivamente.
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rel4Magnons [hfielMax_, nptoField_] :=
Block[{hfm = hfielMax, nf = nptoField, vecHField, intTemp, intVetkK,
dadosTaxas, datosTaxas, surf4magnons, haux, tmin, tmax, tpas, i, j, k,
ik, datox, nomeArquivo, nMax = 50, umTHz = 10712.0 , tempMax = 559.269},
(%%)
If[ (* Inicio do Conditional No:1l. x)
hfm > 300,
MessageDialog[Text[Style["Erro: Excedido o valor maximo permtido para Hy."
, FontColor - Red, FontSize - Large, Bold]]]:
Abort[] (* Fim do Conditional No:1l. %)
1;

tmin = (1.0 / tempMax) ;
tmax = (331.0 / tempMax) ;
tpas = (33.0/ (5. * tempMax)) ;

(#vecHField=haux*Range[0.0,1.0, (1.0/nf)];*)
(* Faixa uniforme de campo magnético aplicado. =*)
haux =10%3.;
vecHField = haux* {0., 0.001, 70., 200., 300.};
intVetK = Range[0., 1., (1. /nMax)];
(# Faixa de valores de k para a integragdo. =*)
intTemp = Range[tmin, tmax, tpas];
(# Faixa de temperaturas consderadas. =*)
(%%)
nomeArquivo = {};
Do [AppendTo [nomeArquivo , StringJoin[ToString["rel4magHINonUniform"],
ToString[k], ToString[".dat"]]], {k, 1, nf}];
(%%)
Do|[
dadosTaxas[k - 1] = Table[{intVetK[[i]], intTemp[[j]].,
(Abs [TasRel [vecHField[[k]], intTemp[[j]], (0.4 * intVetK[[i]])]] / umTHzZz) },
{i, nMax+1}, {j, nMax+1}];
(%%)
datox[k - 1] = Table[If[dadosTaxas[k-1][[i, j, 3]] <0.06, {intVetK[[i]],
intTemp[[j]], dadosTaxas[k-1][[i, j, 3]1]1}], {i, nMax+1}, {j, nMax+1}];
datosTaxas[k - 1] = Flatten[datox[k-1], 1],
(x%)
Export[nomeArquivo[[k-1]], datosTaxas[k-1], "Data"];
, {k, 2, nf+1}]]

reld4Magnons[300, 4]
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Capitulo 6: Propriedades termicas de Magnosns em YIG
aplicando campos magnéticos externos muito intensos.

Parametros do YIG e constantes adicionais

Endereco das pastas de arquivos

Pasta WINDOWS para salvar os arquivos de Dados nos procedimentos numéricos desenvolvidos.

dirWIN = "C:\\Users\\Javier\\Dropbox\\datos_tesis\\fisica_computacional_con
_mathematica";
SetDirectory[dirWIN] ;

%)

umTera = 107412.0 ; (* Um Tera. =*)

umGiga =1049.0 ; (* Um Giga. =*)

umMega = 10%6.0 ; (* Um Mega. *)

umKilo =1043.; (# Um Kilo. =x)

cteD =5.1700 10~ (-9.0); (# Constante D. %)

ctey = 2+Pi*x2.800 10%6.0; (# 2%Pix Constante y. *)
cteZ =8.00 ; (# No de vecinos mas préximos. =*)
cR=1.23760x10*(-7.0); (# Constante de red. =*)

hbar = 1.054570x 10~ (-27.0); (* Constante de planck entre 2x. %)

kB =1.38064880 x10~ (-16.0); (* constante de Boltzmann. *)

cteMs = 1.7500 1043.0 ; (* Magnetizacién de saturacidén. =)

cteSS =14.200 ; (* Espin medio por unidada de volumen. =*)
tempC = 559.269;

umErgem = 5.0341 x10215.; (» Erg » cm™! x)

vsig = (0.4557618392999071/4.);

Algumas quantidades fungoes e constantes uteis, comuns para
as propriedades térmicas: Magnetizagcao, Calor especifico,
Conductividade térmica, Livre caminho médio e Velocidade
média dos magnons.

wA = 8.949838917494797 x10~12. ;

omegaA = (tempC * kB * vsig) / hbar;

lambdaZ = (2.00 *hbar *wA) / (kB * tempC) ;

ctedJ = (cteD/ (2.0 *xcteSS*cR*cCcR)) ;

coefTau = (omegalA / (128.00 » cteSS x cteSS)) ;

cCterm = (2 x kB x cteSS x cteSS * Pi * Pi) / (3 * omegaA * cR) ;
cvelmed = (cR * omegald) ;

clmed = (128 * cR * Pi * cteSS » cteSS) ;

Fungodes para definir os argumentos das fun¢ées hiperbdlicas e exponenciais das quanti-
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dades de transporte.
vLH = ((ctey » hbar) / (kB * tempC) ) ;
vargy[h_, t_] :=vIH*h+2*Pi*vsig* (1-t);

c3m=0.9;
c4dm =0.9;
tRP[q_, temp_] :=
5% (l+c3m*x2.5xg+xtemp+cdm=«* (7.6g9*2 -4.9g”3) » (temp*2/90)) »10+7.;

Funcgao que define o Integrando do denominador para o livre caminho médio e também da
velocidade média dos magnons no YIG.

funIntegDenL.CMVMed|[camp_, temp_, t_] := Exp[(vsig*t) / (2 temp)] *
((ArcCos[t] * ArcCos[t]) / Sqrt[l-t*t]) Csch[vargy[camp, temp] / (2 temp) ]’

intDenLCMVMed[camp_, temp_] :=
NIntegrate[funIntegDenLCMVMed[camp, temp, y], {y, 0, 1}, PrecisionGoal -» 10,
AccuracyGoal -» 6, Method » {"GlobalAdaptive", "MaxErrorIncreases" - 5000,
Method - "GaussKronrodRule"}, MaxRecursion -» 5000] ;

Ajuste do vetor de onda da primeira zona de Brillouin e da constante de
exchange usando medidas de magnetizagao espontanea.

Dados experimentais da magnetizagao espontanea em fungao da
temperatura

Dados de E. E. Anderson. Phys. Rev. 175, A1581 (1964).

datosmagnetizationYIG = {{3.13316°, 1}, {64.2298", 0.982699"},
{78.329°, 0.972318"}, {92.4282", 0.961938"}, {104.961", 0.951557 "},

{115.927", 0.941176"}, {122.193 ,0.941176"}, {130.026", 0.930796"},
{144.125, 0.920415"}, {158.225", 0.903114 }, {164.491", 0.892734"},
{180.157", 0.882353"}, {194.256", 0.861592"}, {211.488", 0.84083"},
{228.721, 0.816609"}, {256.919°, 0.775087"}, {269.452", 0.754325"},
{288.251°, 0.730104°}, {303.916", 0.705882"}, {321.149", 0.67474"},
{339.948", 0.640138"}, {352.48", 0.622837‘}, (363.446", 0.598616‘},
{374.413, 0.584775}, {383.812", 0.570934}, {404.178", 0.536332"},
{419.843", 0.512111"}, {433.943, 0.477509"}, {441.775", 0.460208"},
{454.308", 0.446367"}, {465.274", 0.422145}, {476.24", 0.394464"},
{484.073, 0.373702"}, {498.172", 0.349481"}, {512.272", 0.314879"},
{518.538", 0.297578"}, {524.804", 0.276817"}, {529.504", 0.252595"},
{538.903", 0.214533"}, {543.603", 0.179931"}, {549.869°, 0.141869"},
{554.569°, 0.114187"}, {557.702", 0.0415225"}, {559.269", 0}};

Dados de P. Hansen, K. Witter and W. Tolksdorf. Phys Rev. B, 27, 6608, (1983).
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datosmagnetizationYIG2 =
{{0, 1.00332"}, {8.09859", 1.00332"}, {20.2465", 0.996678 "},

{36.4437, 0.993355"}, {48.5915", 0.990033"}, {68.838", 0.983389"},
{89.0845°, 0.9701"}, {110.681", 0.956811"}, {130.927", 0.936877"},
{149.824°, 0.916944°}, {170.07", 0.893688"}, {188.967", 0.86711"},
{209.214, 0.840532"}, {228.11", 0.813953"}, {249.707", 0.787375"},
{269.953, 0.754153"}, {288.85", 0.727575"}, {309.096", 0.694352"},
{330.692, 0.66113"}, {349.589", 0.631229"}, {369.836", 0.598007"},
{388.732°, 0.564784}, {408.979", 0.528239"}, {429.225", 0.488372"},
{449.472°, 0.448505"}, {468.369", 0.405316"}, {489.965", 0.362126"},
{510.211", 0.312292"}, {529.108", 0.249169"}, {541.256", 0.182724"},
{549.354°, 0.122924"}, {554.754", 0.0664452"}, {557.453", 0.0000332226"}};

Tratamento dos dados experimentais por meio dos modelos de
ajuste da secao 6.2

datAYIG = Table[{ (datosmagnetizationYIG[ [k, 1]] / datosmagnetizationYIG[[42, 1]]),
datosmagnetizationYIG][ [k, 2]]},
{k, 1, First@Dimensions[datosmagnetizationYIG]}];

datAYIG2 = Table[{ (datosmagnetizationYIG2[ [k, 1]] /
datosmagnetizationYIG2 [ [First@Dimensions[datosmagnetizationYIG2], 1]]),
datosmagnetizationYIG2[ [k, 2]]},
{k, 1, First@Dimensions[datosmagnetizationYIG2]}];

magnetizacionYIG =
ListPlot[{datAYIG, datAYIG2}, Frame » True, Axes -» False, AspectRatio-» 1.,
PlotStyle » {{PointSize[0.015], Red}, {PointSize[0.015], Blue}},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22],
FramelLabel » {Style["T/T.", Black, FontSize » 22, FontFamily - "Helvetica"],
Style["M(T)/M(0)", Black, FontSize » 22, FontFamily —» "Helvetica"]},
PlotLegends » {"E. E. Anderson. Phys. Rev. 175, A1581 (1964).",
"P. Hansen, K. Witter and W. Tolksdorf.\n Phys
Rev. B, 27, 6608, (1983)."}, ImageSize -» Large];

Export["magnetizacionYIG.png", magnetizacionYIG];

Off [ zeroregion] ;
Off [ inumri];

Off [ inumr] ;

Off [ nlnum

Off [ precw

Off [ lstol

Métodos de optimizagdo nao linear para ajustar os dados usando os modelos da se¢ao 6.2:
1.) NelderMead.

2.) DifferentialEvolution.

3.) SimulatedAnnealing.

4.) RandomSearch.
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base = {1., t*e[l1], t*e[2], t*e[3], t*e[4]};
coefmodel = {1., a[l], a[2], a[3], a[4]};
modelo = coefmodel .base;
modelFitYIG = FindFit[datAYIG,
{modelo, {1. <e[1] <1.5, 2. <e[2] <2.5,3.<e[3]<3.5,4.<e[4] <4.5}},
{a[l], a[2], a[3], a[4], e[1], e[2], e[3], e[4]}, {t},
MaxIterations » 1000, Method -» {"NMinimize", Method -» "NelderMead"}];
modelofunYIG = Function[{t}, Evaluate[modelo /. modelFitYIG]];

modelofunYIG[t];

ajustePolinomial = Show[Plot[modelo /. modelFitYIG,
{t, -0.01, 1.01}, PlotRange -» {{0., 1.01}, {0., 1.01}},
Frame -» True, PlotStyle -» {Thickness[0.005], Black},
PlotLegends —» {"Modelo de ajuste: Equagdo 6.6."}],
ListPlot[datAYIG2, PlotRange » {{-0.01, 1.01}, {-0.01, 1.01}},
Frame -» True, PlotStyle » {PointSize[0.0175], Red},
PlotlLegends » {"E. E. Anderson. Phys. Rev. 175, A1581 (1964)."}],
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 227,
FramelLabel » {Style["T/T.", Black, FontSize -» 22,
FontFamily » "Helvetica"], Style["M(T)/M(0)", Black, FontSize » 22,
FontFamily —» "Helvetica"]}, AspectRatio -» 1., ImageSize - Large];

Export["ajustePolinomial.png", ajustePolinomial];

Ajustando el valor de o dado un valor de t

modelPolyYIG[t_] :=1. +0.2974648646099118 t'-5 -
5.376254477637134 t25 + 8.859911550828615 t3-5 - 4.678824911673392 t*-5;

fUMagAjuste[t_] := (ArcCos[t] * ArcCos[t]) /Sqrt[l-t*t];
fDMagAjuste[o_, t_, t_] :=Exp[(o/tT) * (1-t)] -1;
intfMSAjuste[o_, t_, t_] := fUMagAjuste[t] / fDMagAjuste([o, T, t];

fMSAjuste[o_, t_] :=1- (3.2071667977478535) =
NIntegrate[intfMSAjuste[o, T, t], {t, 0, 1}, WorkingPrecision -»
$MachinePrecision, Method -» "DoubleExponential", MaxRecursion - 100] ;

datSigma =
Table[{t, (o /. FindRoot[ (modelPolyYIG[t] - fMSAjuste[o, t]) =0, {o, 0.5},
WorkingPrecision -» $MachinePrecision])}, {t, 0.01, 1., 0.01}];

fcteSigma = ( (kB » datosmagnetizationYIG[[44, 1]]) / (2.0 xcteZ x cteSS)) ;
tc = datosmagnetizationYIG[ [44, 1]];
jEffSigma[o_] := umErgcm* fcteSigma * o;

datjEffSigma = Table[{ (tc *datSigma[[k, 1]]), jEffSigma[datSigma[[k, 2]]11]1},
{k, 1, First@Dimensions@datSigma}];

jeffexchange = ListPlot[datjEffSigma, PlotRange -» {{0., 560.}, {0., 25.}},
PlotStyle » {PointSize[0.01], Red}, PlotRangeClipping -» True,
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22], AspectRatio-» 1.,

FrameLabel - {Style["T(K) ", Black, FontSize -» 22, FontFamily -» "Helvetica"],

Style["Jeff (em™t)", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"] } ,

Axes - False, Frame - True, ImageSize - Large]
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Export["jeffexchange.png", jeffexchange];
Export["datjEffSigma.dat", datjEffSigma, "Data"];

datfMSAjuste =
Table[{ (datosmagnetizationYIG[[42, 1]] *datSigma[[k, 1]]), £MSAjuste[
datSigma[ [k, 2]], datSigma[[k, 1]]1]1}, {k, 1, First@Dimensions@datSigma}];

Show[Plot[modelPolyYIG[t / datosmagnetizationYIG[[42, 1]]],
{t, 0., datosmagnetizationYIG[[42, 1]]}, PlotRange » {{0., 560.}, {0., 1.015}},
Frame -» True, PlotStyle » {Thickness[0.005], Black}],
ListPlot[datosmagnetizationYIG, PlotRange -» {{0., 560.}, {0., 1.015}},
PlotStyle -» {PointSize[0.02], Red},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22],
Axes -» False, Frame » True, ImageSize - Large],
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize » 18], AspectRatio-~» 1.,
FramelLabel » {Style["T/T.", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["M(T)/M(0)", Black, FontSize » 22, FontFamily —» "Helvetica"]},
PlotLabel -» Style[ "Ajuste com o re-calculado" , FontSize -» 18, Black],
ImageSize -> Large]

Ajustando los datos a la fuerza bruta

A continuacion nuevamente vamos a ajustar la expresion de la magnetizacion espontanea
relativa obtenida teoricamente pero esta vez usando los datos experimentales de P. Hansen,
K. Witter and W. Tolksdorf. Phys Rev B, 27, 6608, (1983). ahora nuestra expresion integral
tiene la siguiente forma:

1 ArcCos? (t) dt
I(r)=1-(5%) J
0

14

VIte et/ @

b>0, o>0, x> 0"

2 72

modAjuste2 =1- (b/ (2% Pi*Pi)) » NIntegrate|[
intfMSAjuste[4*Pi*xf3, T, t], {t, 0, 1}, Method » "DoubleExponential",
MaxRecursion -» 100, PrecisionGoal » 8, AccuracyGoal -» 4] ;

modelFitting2 = FindFit[datAYIG, {modAjuste2, {b>0, 8> 0}}, { b, B}, {t},
MaxIterations -» 1000, Method -» {"NMinimize", Method » "NelderMead"}];
funFitting2 = Function[{t}, Evaluate[modAjuste2 /. modelFitting2]];

ajusteMSuno = Show|[
Plot[funFitting2[t], {t, 0.001, 1.01}, PlotRange » {{0., 1.025}, {0.0, 1.025}},
AspectRatio » 1., PlotRangeClipping -» True, Frame - True,
PlotStyle -» Red, PlotLegends —» {"Modelo de Ajuste: Equagdo 6.9."}],
ListPlot[datAYIG, AspectRatio » 1., Frame -» True, PlotStyle » {Black},
PlotLegends -» {"E. E. Anderson Phys. Rev. 175. A1l581 (1964)."}],
FrameLabel » {Style["T/T.", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["M(T)/M(0)", Black, FontSize » 22, FontFamily - "Helvetica"]},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22], ImageSize - Large]

Export["ajusteMSuno.png", ajusteMSuno];
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Calor especifico de magnons em campos magnéticos muito intensos.

Funciones Basicas para definir el calor espécifico.

calEspM = 357.529775668473

(*# Coeficiente de proporcionalidade da eq (6.17) =*);
fCCEM1 = (calEspM/ (1073.25))

(*# Factor de corregdo para C,(T) no sistema SI (6.17) =*);
fCCEMIA = (calEspM/ (1073.3525))

(* Factor de corregdo para C,(T) no sistema SI (6.17) «*);
fCCEM2 = (calEspM % 0.00065)

(* Factor de corregédo para Cg,(T) no sistema SI (6.17) =*);

datosExp3 = {{1.99135430606951", 0.00108986022620636 "},
{2.42949343085999°, 0.00165756902257125"},
{2.91353284491423", 0.0019680347705833"}, {3.39757225896847",
0.00217205511927693"}, {4.44076065132675", 0.00268654121598261 "},
{5.41301223300467", 0.00371551340939399"}, {6.55217395745992",
0.00398162690769003°}, {8.00846495319207", 0.00526784214945424"},
{9.19769972048052", 0.00691774583888972"}, {12.0143083798479",
0.00841685187929076°}, {14.0297483538841", 0.00851442682866597"}};

(* Dados experimentais do calor especifico de magnos em
YIG usando campos muito intensos. =*)

fargCosInv[t_] := (ArcCos[t] * ArcCos[t]) / Sqrt[l-t=*t];
fargCsch[h_, t_, t_] :=Csch[vargy[h, t]/ (2t)] *Csch[vargy[h, t]/ (2T)];
integCS[h_, t_, =_] :=

(1/t*2) » ((vargy[h, t] * vargy[h, t]) * fargCosInv[t] * fargCsch[h, t, t])

intCS[h_, t_] := NIntegrate[integCS[h, t, ], {t, 0, 1}, PrecisionGoal - 10,
AccuracyGoal -» 6, Method » {"GlobalAdaptive", "MaxErrorIncreases" - 1000,
Method - "GaussKronrodRule"}, MaxRecursion -» 5000] ;

Calor especifico em funcao da temperatura

calorEspecificol =
Table[{t * tempC, £CCEM1 » intCS[0., t]}, {t, 0.0001, 1.0, 0.9999/500}];

calorEspecifico2 = Table[{t » tempC, £CCEM1 % intCS[70 * umKilo, t]},

{t, 0.0001, 1.0, 0.9999/500}];
calorEspecifico3 = Table[{t * tempC, £CCEM1 *

Abs[intCS[0., t] - intCS[70 * umKilo, t]]}, {t, 0.0001, 1.0, 0.9999/500}];

calorEspecifico4 = Table[{t * tempC, £CCEM1 *» intCS[300 * umKilo, t]},

{t, 0.0001, 1.0, 0.9999/500}];
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calorEspecificoYIG1 =
Show[ListLinePlot [{calorEspecificol, calorEspecifico2, calorEspecifico3},
Frame -» True, PlotRange » {{0., 20.}, {0., 0.06}}, PlotRangeClipping - True,
PlotStyle » {{Blue, Thickness[0.005]}, {Red, Thickness[0.005]},
{Black, Thickness[0.005]}}, ImageSize » Large, PlotLegends -

{Style["H, = 0 kOe", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["H, = 70 kOe", Black, FontSize -» 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["Diferencia", Black, FontSize -» 22, FontFamily -» "Helvetica"]}],

ListPlot[{datosExp3}, Frame -» True, PlotRange » {{0., 20.}, {0., 0.06}},
PlotRangeClipping » True, PlotStyle -» {{Blue, PointSize[0.02]}},
PlotLegends -» {Style["Dados Experimentais", Black,

FontSize -» 22, FontFamily -» "Helvetica"]}, ImageSize -» Large],

FrameLabel - {Style["T(K) ", Black, FontSize -» 22, FontFamily » "Helvetica"],

Style["Cy(J K* kg™*)", Black, FontSize - 22, FontFamily - "Helvetica"]|},
FrameTicksStyle -» Directive[Black, FontSize -» 22], AspectRatio » 1]

Export["calorEspecificoYIGTeoricol.dat", calorEspecificol, "Data"];
Export["calorEspecificoYIGTeorico2.dat", calorEspecifico2, "Data"];
Export["calorEspecificoYIGTeoricoDiferencia.dat", calorEspecifico3, "Data"];

Calor especifico para o intervalo de temperaturas 0 < 7T <300 K

calorEspecificolA =
Table[{t * tempC, £CCEM1A % intCS[0., t]}, {t, 0.0001, 1.0, 0.9999/500}];
calorEspecifico2A = Table[{t » tempC, £CCEMI1A * intCS[70 » umKilo, t]},
{t, 0.0001, 1.0, 0.9999/500}];
calorEspecifico3A = Table[{t » tempC, £CCEMI1A » intCS[300 » umKilo, t]},
{t, 0.0001, 1.0, 0.9999/500}];

ListLinePlot[{calorEspecificolA, calorEspecifico2A, calorEspecifico3A},
Frame -» True, PlotRange » {{0., 300.}, {0., 0.80}}, PlotRangeClipping -» True,
PlotStyle » {{Blue, Thickness[0.005]}, {Red, Thickness[0.005]},

{Black, Thickness[0.005]}}, ImageSize » Large, PlotLegends -

{Style["H, = 0 kOe", Black, FontSize » 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["H, = 70 kOe", Black, FontSize -» 22, FontFamily -» "Helvetica"],
Style["H, 300 kOe", Black, FontSize -» 22,

FontFamily » "Helvetica"]}, AspectRatio -» 1]

Export["calorEspecificoYIGTeoricolA.dat", calorEspecificolA, "Data"];
Export["calorEspecificoYIGTeorico2A.dat", calorEspecifico2A, "Data"];
Export["calorEspecificoYIGTeorico3A.dat", calorEspecifico3A, "Data"];

Calor especifico em fuengcao do campo magnético

Plot[{£fCCEM2 » intCS[h, 10. / tempC], £CCEM2 % intCS[h, 8. / tempC],
fCCEM2 * intCS[h, 3. / tempC]}, {h, 1., 300. *umKilo}, Frame - True,
PlotStyle » {Red, Blue, Black}, Axes -» False, PlotRange -» {Full, {0., 0.03}},
PlotRangeClipping -» True, FrameTicksStyle » Directive[Black, 18],
AspectRatio » 1, FrameTicks » { {Automatic, None},
{Map[{#, SetAccuracy[#/umKilo, 3]} &, Range[1l., 300. *umKilo,
Abs[300. *umKilo-1.] /6]], None}}, ImageSize -» Large]
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calorEspecificoYIGenFuncionDeHO = Table|[
{h, £fCCEM2 * intCS[h * umKilo, 10. / tempC], £CCEM2 * intCS[h * umKilo, 8. / tempC],
fCCEM2 % intCS[h * umKilo, 3. / tempC]}, {h, 1., 301., 3.}];

Export["calorEspecificoYIGenFuncionDeHO.dat",
calorEspecificoYIGenFuncionDeHO, "Data"];

Fungoes basicas para calcular o a velocidade média dos magnons no YIG usando a equagéao
6.34

fargCosInv[t_] := (ArcCos[t] » ArcCos[t]) / Sqrt[l-t=*t];
fargCsch[h_, t_, t_] :=Csch[vargy[h, t]/ (21)];
integSup[h_, z_, t_] :=
Exp[(vsig*t) / (2 t)] (ArcCos[t] » ArcCos[t]) * fargCsch[h, T, t];
integInf[h_, t_, t_] :=Exp[(vsig*t) / (2 t)] » fargCosInv[t] * fargCsch[h, T, t];

intSup[h_, t_] := NIntegrate[integSup[h, t, t], {t, O, 1}, PrecisionGoal - 8,
AccuracyGoal -» 4, Method » "DoubleExponential", MaxRecursion -» 100] ;
intInf[h_, t_] := NIntegrate[integInf[h, t, t], {t, O, 1}, PrecisionGoal - 8,
AccuracyGoal -» 4, Method » "DoubleExponential", MaxRecursion -» 100] ;

velMedMAg[h_, t_] := cvelmed * (intSup[h, t] / intInf[h, t]);

(# Block[{umKilo=1073.,6,hFMin=30.,hFMax=330.,
nptsHF=50, tempMin=1. , tempMax=331., tempC=559.269,nptsTemp=50},
xFHApp=umKilo*Range [hFMin, hFMax, Abs [ (hFMax-hFMin) /nptsHF]] ;
xTemp=Range [ (tempMin/tempC) ,
(tempMax/tempC) ,Abs [ (tempMax-tempMin) / (nptsTemp*tempC)]];
(* velMagTemricos={};
AppendTo [velMagTemricos , tempCxxTemp] ;
Do[
AppendTo [velMagTemricos,
Table[ (velMedMAg [xFHApp[[i]],xTemp[[j]]]/100000.),{3j,1,Length@xTemp}]]
,{1,1,Length@xFHApp}];
Export["velMagTemricos.dat" ,velMagTemricos,"Data"]; =*)
velMagTemrmic=Table [
{XFHApp[[i]], tempC*xTemp[[j]], (velMedMAg[xFHApp[[i]],xTemp[[j]]1]/100000.)},
{j,1,LengthexTemp}, {i,1,Length@xFHApp}];
Export|["velMagTemricos.dat" ,Flatten[velMagTemrmic,1],"Data"];

1%)

(*ListPlot3D[velMagTemricos,Frame-True] %)

(*# ListPlot3D[Flatten[velMagTemrmic,1],
PlotRange-{{1,3 10~5},{1.,331.},{0.,10.}},Boxed-»True,
ColorFunction-"Rainbow", ImageSize-Large] )
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Ajuste polinomial da superficie t;!

coeficientes dos ploinomios de ajuste

p00 = 0.0004461;

pl0 =-0.02069 ;

p0l = -0.01506;

p20 =0.187; pll = 0.5411; p02 =0.1016;
p30 =-0.5288 ;

P21 = -4.385 ;

pl2=-1.062;

p03 =-0.4702;

p40 = 0.5381;
p31 =8.317;
P22 = 5.594;
pl3 = 0.04205;
p04 =1.127;

p50 = -0.1813;
p41 =-2.093;

p32 =19.02;
p23 = -8.921;
pl4d =1.986;

p05 = -0.9898;

a00 = 0.0001335;
al0 = 0.009098;
a0l = -0.004316 ;
a20 =-0.1297;
all = 0.08563;
a02 = -0.01973;
a30 = 0.4401;
a21 =0.12 ;

al2 = -0.3724 ;
a03 =0.1707 ;
ad40 = -0.5416 ;
a31 =-0.9746 ;

a22 = 0.5947;

al3 =0.1835; a04 =-0.2874 ;
a50 = 0.2215;

a4l = 0.8056 ;

a32 = 0.5486;

a23 =-0.6898;

ald = 0.253;

a05 = 0.1245 ;
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b00 = 0.0004086 ;
bl0 =-0.008113 ;
b0l = 0.005564;

b20 = -0.01144;
bll =0.117;
b02 =-0.1182;
b30 =0.1568 ;
b21 = -0.3311;
bl2 = -0.01576;
b03 =0.431 ;
b40 = -0.2585 ;
b3l =-0.1114;
b22 = 0.7498;
bl3 = -0.8141;
b04 = -0.5086;
b50 = 0.1205;
b4l = 0.3342;
b32 = 0.0006451;
b23 = -0.2049;
bl4 = 0.8594 ;
b05 = 0.1507;
c00 = 0.0007245 ;
cl0 = -0.02202;
c0l1 =-0.0009084 ;
c20 =0.1477 ;
cll = 0.07045;
c02 = -0.04938 ;
c30=-0.4;

c21 =-0.0872;
cl2 = -0.2451;
c03 = 0.3303;
c40 =0.4658 ;
c31 = -0.04923;
c22 = -0.02926;
cl3 =0.4361;
c04 = -0.7213;
c50 =-0.1927;
c4l = 0.04618;
c32=0.676;
c23 = -0.2824;
cld = -0.1511 ;
c05 =0.5062;
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polyAjusPTR4M1([x_, y_ ] :=p00+plO*»x+p0l *y+p20 *x*2 +pll *x*y +
P02 +xy*2+p30*x*3+p2l *x"2+y+pPl2+x+y*2+p03+y”*3+p40*xx*4+
P31l *x*3%xy+p22*x*2*xy*2+pl3*xx*xy*3+p04*xy*4+p50*x"5+
P4l *x*4 %y +p32%*x*3%xy*2+p23*xx*2%xy*3+pld+x*xy 4 +p05+y”5(**);
(%%)
polyAjusPTR4M2[x_, y_] :=al00+al0*x+al0lxy+a20*x*2+allxx*xy+
al2+y*2+a30*xx*3+a2l*x*2*xy+al2*xx*xy*2+a03*xy*3+ad0*x"4+
a3l *x"3*xy+a22*xx"2+xy*2+al3xx*xy”*3+a0d»xy*4+a50xx*5+
a4l + x4 %y +a32+x*3*%y*2+a23%xx*2xy*3+aldxx*xy*4+a05»xy*5(**);
(%%)
polyAjusPTR4M3[x_, y_] :=b00+bl0*x+b0l *y +b20 *x*2 +bll *x %y +
b02*y*2+b30*x*3+b2l *x*2+%y+bl2+x+y*2+b03*y*3+b40*xx"4+
b3l #*x*3%xy+b22*xx*2%xy*2+bl3*xx*xy*3+b04*xy*4+b50*x"5+
b4l * x4 *y +b32*x*3%xy*2+b23 *xx*2%xy*3+bld*x*xy*4+b05xy*5;
(%%)
pPolyAjusPTR4M4[x_, y_ ] :=c00+clO0*x+cO0lxy+c20*x*2+cll*xx*xy+
c02*xy*2+c30*x*3+c2l*x"2+y+cl2+x*xy*2+c03*xy*3+cd40*x"4+
C3l*x"3%xy+c22%xx*2%xy*2+cl3*xx*xy*3+c04»xy*4+c50*x"5+
C4l * x4 xy+c32%xx*3*xy*2+c23*xx*2*xy*3+cld*xx*xy*4+c05+xy*5;

Conductividade Termica de Magnons em YIG em campos magneticos
Intensos.

condtermexperimental = {{2.02464023956302", 0.947194050033808"},
{3.14804080915895", 1.1606490872211 "},
{5.00470702250789 ", 1.79580797836376 "}, {6.0952046465508",
1.82704530087897"}, {8.12108600845812", 2.21751183231914"},
{10.0858619000527", 2.73292765382015"}, {15.0589070993518",
2.6131845841785"}, {20.0836569273772", 2.00926301555105"}};
(* Valores da condutividade termica experimental =)

Comparagao da conductividade térmica de magnons em YIG
experimental com o resultado teorico fornecido pela equagao ().

(* Parametros relacionados com o coeficiente de
proporcionalidade para a conductividade Térmica de Magnons =)

cCTM = (1.4621165757401255x10410.) ;

ca =2.4027542006925123 x10*-7;

cb = 0.122232491524185;

(* Fatores de conversdo e ajuste »*)

fcorl =104-1.034567905;

fcor2 =1.56787 % (107-1.034567905) ;

fcorNl =1.5145%10~-0.8873125;

fcorN2 =1.37645%104-0.8055;

fcorN3 =1.285%107-0.77873125;

Funciones del inetgrando.

fargCH[h_, t_, x_] := (ca/t)*h+ (0.5*Pi*xcb/t) * (1-Cos[0.5%Pix*xx]);
fargCE[h_, x_] := (ca*xh) +0.5*xPixcb* (1-Cos[0.5%Pixx]);
vmag([x_] := (1-Cos[0.5*Pi*x] *Cos[0.5%Pi=*xx]);
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integKM[h_, t_, x_] := ((x*x*vmag[x] » (fargCE[h, x] » fargCE[h, x]) *
(Csch[0.5 % fargCH[h, t, x]] *Csch[0.5 » fargCH[h, t, x]])) / tRP[x, t]);
(%%)
condTermic[h_, t_] := (cCTM/ t*2.) *
NIntegrate[integKM[h, t, x], {x, 0, 1}, PrecisionGoal -» 12,
AccuracyGoal » 8, Method -» "DoubleExponential", MaxRecursion - 20]; (*%)

nMax = 300; (* Numero de Pontos para subdividir o intervalo de temperatura =*)
tpMax = 300.0; (* Temperatura Maxima. =*)

tmin = (0.050 / tpMax) ;

tmax = (tpMax / tpMax) ;

tpas = ((tmax - tmin) / nMax) ;

vt = Range[tmin, tmax, tpas];

(*Cond Term =*)

cTermicl =
Table[{vt[[i]] * tpMax, fcorl * condTermic[70. *umKilo, vt[[i]]]}, {i, nMax+1}];
cTermic2 = Table[{vt[[i]] » tpMax, fcorl » condTermic[0., vt[[i]]]}, {i, nMax+1}];
cTermic3 = Table[{vt[[i]] * tpMax, fcor2 x Abse@
(condTermic[70 * umKilo, vt[[i]]] - condTermic[O0., vt[[i]]])}, {i, nMax+1}];

Export["cTermicl.dat", cTermicl, "Data"];
Export["cTermic2.dat", cTermic2, "Data"];
Export["cTermic3.dat", cTermic3, "Data"];

Show[ListLinePlot[{cTermicl, cTermic2, Abs@cTermic3}, Frame -» True,
PlotStyle » {Red, Blue, Black}, PlotRange » {{0., 21.}, {0., 20.}},
PlotRangeClipping » True, ImageSize - Large,
PlotLegends -» {"H = 0 kOe", "H = 70 kOe", "Diferencia"}],
ListPlot[condtermexperimental, Frame -» True, PlotRange » {{0., 21.}, {0., 20.}},
PlotRangeClipping » True, ImageSize - Large,
PlotStyle » {Orange, PointSize[0.025]}, PlotLegends -» {"Dados"}],
FrameLabel » {Style["Temperatura", Black, FontSize » 22],
Style["Conductividade Termica", Black, FontSize » 22]}, AspectRatio » 1]

Conductividade térmica de magnons em YIG para diferentes
valores de campo magnético aplicado usando a equacao ().

fargCHN[h_, t_, x_] := (ca/t) *h+ (Pi*xcb/t) * (1-Cos[0.5%Pi=*x]);

fargCEN[h_, x_] := (caxh) +Pi*cb* (1-Cos[0.5%Pix*x]);

vmagN[x_] := (1 -Cos[0.5%Pi*x] *Cos[0.5%Pi*xx]);

integKMN[h_, t_, x_] := ((x*x*vmagN[x] » (fargCEN[h, x] » fargCEN[h, x]) *
(Csch[0.5 % fargCHN[h, t, x]] *Csch[0.5 » fargCHN[h, t, x]])) / tRP[x, t]);

condTermicN[h_, t_] := (cCTM/ t*2.) *

NIntegrate[integKMN[h, t, x], {x, 0, 1}, PrecisionGoal -» 12,
AccuracyGoal » 10, Method - "DoubleExponential", MaxRecursion - 20] ;
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cTermicNl = Table[{vt[[i]] * tpMax,
fcorNl * Exp[-2.35%vt[[i]]] * condTermicN[O0., vt[[1i]]]}, {i, nMax+1}];
cTermicN2 = Table[{vt[[i]] * tpMax, fcorN2 * Exp[-1.9735vt[[i]]] *
condTermicN[70. xumKilo, vt[[i]]]}, {i, nMax+1}];
cTermicN3 = Table[{vt[[i]] *» tpMax, fcorN3 *Exp[-1.2015vt[[i]]] *
condTermicN[300. * umKilo, vt[[i]]]}, {i, nMax+1}];

ListLinePlot[{cTermicNl, cTermicN2, cTermicN3}, Frame -» True,
PlotStyle » {Red, Blue, Black}, PlotRange -» {{0., 300.}, {0., 32.}},
PlotRangeClipping » True, ImageSize - Large,

PlotLegends » {"H = 0 kOe", "H = 70 kOe", "H = 300 kOe"}, AspectRatio -» 1]

Export["conductividaTermicaentre0e300kNl.dat", cTermicN1l, "Data"];
Export["conductividaTermicaentre0e300kN2.dat", cTermicN2, "Data"];
Export["conductividaTermicaentre0e300kN3.dat", cTermicN3, "Data"];
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