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RESUMO

SANTOS, Alexsandra, Modelo Vidro de Spin Fermionico com Campos
Transverso e Longitudinal Aleatérios 2020, 122p. Dissertacao (Mestrado em Fisica)
- Programa de Pés-Graduacao em Fisica, Departamento de Fisica, Instituto de Fisica e
Matematica, Universidade Federal de Pelotas, Pelotas, 2020.

O presente trabalho estudou os comportamentos das susceptibilidades magnéti-
cas linear e nao linear, assim como do parametro de ordem vidro de spin ¢ e da linha de
Almeida-Thouless A a7, utilizando o Modelo Vidro de Spin Ising Fermionico (VSIF) com
ambos campos transverso e longitudinal aleatorios. A motivacao deste trabalho encontra-
se na controvérsia acerca da existéncia, ou ndo, de uma transigao de fase vidro de spin (VS)
no composto de LiHo,Y;_,F4. Este composto, no regime de baixas dilui¢oes = 0,167
apresenta um comportamento peculiar em sua susceptibilidade magnética nao linear ys,
o qual tem sido fonte de controvérsias em sua interpretacao. Na auséncia de um campo
transverso B, aplicado, x3 apresenta uma divergéncia em uma temperatura 7T, a qual
indica uma transicao de fase VS de segunda ordem. No entanto, na presenca de B,, a
divergéncia em Y3 é substituida por um méximo arredondado, localizado em uma tem-
peratura T*. Neste caso T* < T , ou seja, a temperatura do maximo ¢ menor que a
temperatura de transicao de fase a B, nulo. Sugere-se que esse comportamento ocorre
pela presenca de campos aleatorios no interior do material, os quais sao induzidos através
do campo transverso aplicado. Outro importante comportamento observado experimen-
talmente no composto de LiHo,Y;_,Fy4, estd relacionado ao seu diagrama de fases. No
qual, o aumento do campo transverso leva o sistema a um ponto critico quantico (PCQ),
onde ha transicao de fase para temperatura nula. No modelo VSIF, os spins sao escritos
em termos de operadores fermionicos. Tal modelo prevé quatro estados distintos por sitio,
dois estados nao-magnéticos |00) e | 1)) e dois magnéticos | 1 0) e |0 ). Particularmente,
o trabalho buscou analisar os efeitos combinados de campos transverso e longitudinal
aleatorios. No modelo proposto, é introduzido o parametro p, o qual regula a fracao de
spins sobre a influéncia do campo transverso. Como consequéncia, além de permitir uma
alternancia entre os regimes semi-cldssico e quantico através do ajuste do parametro p,
importantes mecanismos relacionados a mudancgas de comportamento da susceptibilidade
nao linear no composto LiHo,Y;_,F4 puderam ser investigados. Através dos resultados ob-
tidos, foi observado que apenas na presenca de campo longitudinal aleatério, A/J > 0,00
ha a substituicao da divergéncia pelo maximo em ys. Verifica-se também que a tempe-
ratura 7™ nao indica uma temperatura de transicao de fase, e sim uma temperatura que
indica a presenca de uma fase de Griffiths, a qual sugerem singularidades dentro da fase
paramagnética. Outro resultado importante foi a obtencao do ponto critico quantico, o
qual indica uma transicao de fase em 7' = 0,00. Neste caso, observou-se que tal ponto é
encontrado apenas no limite quantico, quando p = 0,00, onde todos os spins estao sob a
influéncia do campo transverso.

Palavras Chave: Vidro de spin, campos aleatorios, susceptibilidade, modelo
fermidnico.






ABSTRACT

SANTOS, Alexsandra, Fermionic Model Spin Glass with randons trans-
verse and longitudinal fields 2020, 122p. Dissertation (Master Degree in Physics)
- Programa de Pés-Graduacao em Fisica, Departamento de Fisica, Instituto de Fisica e
Matematica, Universidade Federal de Pelotas, 2020.

The present work studies the behaviors of linear and non-linear magnetic sus-
ceptibilities, as parameters of order of spin glass ¢ and of the Almeida-Thouless line A 47,
using the Fermionic Ising Spin Glass Model (FISG) with both random transverse and
longitudinal fields. The motivation of this work is in the controversy about the existence,
or not, of a phase transition of spin glass (SG) in the compound LiHo,Y;_,F,. This com-
pound, in the low dilution regime x = 0.167, presents a peculiar behavior in the non-linear
magnetic susceptibility y3, which has been a source of controversy in its interpretation.
In the absence of an applied transverse field B,, x3 presents a divergence in a tempera-
ture T, which indicates a second order SG phase transition. However, in the presence of
B,, the divergence in yj is replaced by a rounded maximum, located at a temperature
T*. In this case T™ < T, which means that the maximum temperature 7™ is lower than
the phase transition temperature 7 when B, is absent. It is suggested that this beha-
vior occurs due to the presence of random fields, which are induced through the applied
transverse field. Another important behavior observed experimentally in the compound
LiHo,Y;_,F,, is related to its phase diagram. In which, the increase in the transverse
field takes the system to a quantum critical point (QCP), where there is transition from
phase to zero temperature. In the FISG model, spins are written in terms of fermionic
operators. This model provides for four distinct states per site, two non-magnetic states
|00) and | 1) and two magnetic | T 0) and |0 |). In particular, the objective of the work
is to analyze the combined effects of randons transverse and longitudinal fields. In the
proposed model, the parameter p is introduced, which controls the fraction of spins on
the influence of the transverse field. As a consequence, in addition to allows the alternate
between the semi-classical and quantum regimes by adjusting the parameter p, impor-
tant mechanisms related to the changes in the behavior of non linear susceptibility in the
LiHo,Y;_,F4 compound are investigated. Through the results obtained, it was observed
that only in the presence of a random longitudinal field, A/J > 0.00 the divergence is
replaced by the maximum in y3. It is also verified that the temperature T does not in-
dicates a phase transition temperature, but a temperature that indicates the presence of
a Griffiths phase, in which suggests singularities inside the paramagnetic phase. Another
important result was the obtaining of the quantum critical point, a phase transition at
T = 0,00. In this case, it was observed that such a point is found only at the quantum
limit, when p = 0.00, where all spins are under the influence of the transverse field.

Key-words: Spin-glass, random fields, susceptibility, fermionic model.
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1 INTRODUCAO

O estudo de sistemas magnéticos é de fundamental importancia tanto nas areas
da fisica como em suas aplicagoes tecnoldgicas [1,2]. Com o avango da tecnologia, fo-
ram observados experimentalmente novos comportamentos e propriedades fisicas, bem
como o surgimento de novos sistemas (materiais, ligas, entre outros). Particularmente in-
teressantes sao os diferentes tipos de ordenamentos e fases magnéticas que estes sistemas
podem apresentar como, por exemplo, ferromagnetismo, antiferromagnetismo e mais re-
centemente, os Vidros de Spin (VS) [1,2]. Os estudos a respeito do problema vidro de spin
foram desenvolvidos a partir da década de 70. O vidro de spin é um sistema magnético
desordenado, o qual pode exibir propriedades peculiares. Neste, verifica-se uma compe-
ticao de interacgoes entre os momentos magnéticos, bem como uma aleatoriedade destas
interacoes. Consequentemente, observa-se uma desordem congelada dos spins para tempe-
raturas abaixo da temperatura critica de transi¢ao de fase T, [1,2]. Em outras palavras, a
desordem e a competicao entre as interagoes (frustragdo) conduzem ao congelamento dos
momentos magnéticos em diregoes totalmente aleatérias para uma temperatura T, = T,

onde T é a temperatura de transicao de fase.
A caracterizacao de tais sistemas nao é trivial. Por exemplo, o pico dependente

da frequéncia do campo magnético aplicado na susceptibilidade magnética linear em T,
uma peculiaridade dos VS, pode ser considerado um traco relativamente universal, ja que
ocorre em outros ordenamentos magnéticos [3]. Contudo, andlises mais profundas em torno
dos sistemas VS indicaram também outras caracteristicas, como magnetizacao remanente
para temperaturas acima da temperatura de transicao T" > T e magnetizacao dependente
da frequéncia do campo aplicado. O conjunto destas especificidades definiram o VS como
um novo ordenamento magnético. Como consequéncia, houve grande interesse quanto ao
tratamento de sistemas deste tipo, devido principalmente a complexidade associada a

desordem e aleatoriedade [1,3].
A partir da descoberta desse ordenamento, comecaram-se as buscas por modelos

tedricos que fossem capazes de descrevé-lo. No entanto, em sistemas VS, a desordem e a
aleatoriedade nas interacoes geram uma maior dificuldade na descricao tedrica. De forma
geral, Modelos de Ising os quais geralmente descrevem sistemas com caracteristicas bina-
rias, tém sido adotados por diversos tedricos para a descrigao de sistemas magnéticos [4-6].
Nesse sentido, os primeiros trabalhos tedricos na descricao VS propunham um modelo de
Ising com a introducgao de aleatoriedade, a qual ocorre através da troca de uma interacao
J fixa entre os sitios, por uma variavel aleatéria de interagao J;; [5,6]. Consequentemente,
alguns resultados experimentais, como o pico na susceptibilidade magnética linear, foram
reproduzidos pelo modelo dentro da teoria de campo médio [6]. No entanto, ao longo dos

anos, diversos desafios até entao desconhecidos surgiram na descrigao dos VS como, por
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exemplo, na representacao do calor especifico [7-9]. Desta forma, novas abordagens a mo-
delos ja existentes bem como novos modelos foram propostos na busca da descricao dos
vidros de spin [1, 3, 10].

De maneira geral, diversos avancos, tanto experimentais quanto tedricos, foram
feitos na descrigao dos VS [5,6,10]. Especificamente, dentre os sistemas que sao sugeridos
apresentar este ordenamento e que tém sido extensivamente discutidos, destaca-se o com-
posto LiHoF, (Litio, H6lmio e Flior) [11-14]. O LiHoF, é um sistema bem descrito por
spins Ising, podendo gerar compostos do tipo LiHo,Y;_,F4 (Litio, Hélmio, [trio e Flior),
onde a desordem ¢ introduzida pela substituicao aleatéria de dtomos de Ho*" (magné-
ticos) pelos de Y3* (nao magnéticos), o que pode ser pensado como um mecanismo de
dilui¢ao magnética [12,13]. Além dos efeitos observados no composto de LiHo,Y; .F,
gerados pela aleatoriedade, outros efeitos surgem devido a aplicacao de um campo mag-
nético transverso B,. Nestes sistemas, os spins estao alinhados paralelamente ao eixo z.
Por este motivo B, é dito transverso. O principal efeito da presenca de B, é a tempe-
ratura de transicao de fase T} ser levada a um ponto critico quantico (PCQ), onde uma
transicao de fase a temperatura nula ocorre, efeito este que possui uma origem pura-
mente quantica [11,13]. Experimentalmente, no que diz respeito ao comportamento da
susceptibilidade magnética nao linear y3 temos dois contextos distintos. Observa-se que
na ausencia do campo transverso aplicado B, x3 apresenta clara divergéncia na tempe-
ratura de transicao de fase T, indicando uma transicao de fase VS de segunda ordem.
Porém, a partir da aplicacao do B,, a divergéncia d4 lugar a um méaximo arredondado [11].
Esse maximo se localiza em uma temperatura 7™, mais baixa que T obtida na auséncia
de B,. Esta mudanca no comportamento da susceptibilidade nao linear tem sido fonte
de grande controvérsia acerca da existéncia, ou nao, da fase VS a partir da aplicacao de
campo transverso B, [11-16]. Sugere-se que esta mudanga no comportamento de y3 ocorre
devido a inducao de campos aleatérios por meio da aplicacao do campo transverso em
sistemas de LiHo,Y;_,F4 [12-16].

Do ponto de vista tedrico, com intuito de entender o comportamento experi-
mental de y3 e o significado da temperatura 7%, uma anélise detalhada de x3 no modelo
vidro de spin dentro de um Modelo de Ising em formalismo semi-classico foi realizada na
referéncia [14] e fermionico em [16]. No caso da referéncia [14], uma abordagem dentro do
formalismo semi-classico foi utilizada para o modelo vidro de spin Sherrigton-Kirkpatrick
(modelo SK). O Hamiltoniano do modelo SK é dado por um acoplamento spin-spin, o
qual possui uma variavel de interacao .J;; entre o par de spins vizinhos (7,j). A varidvel
Jij segue uma distribuicao de probabilidade gaussiana, e os spins assumem valores de +1.
No caso da referéncia [14] foi adicionado ao Hamiltoniano um termo de campo aleatério
(h;) e um de campo longitudinal uniforme (H;). Com isso o papel do campo aleatério

no comportamento da susceptibilidade magnética nao linear foi investigado, bem como a
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relacao da susceptibilidade nao linear com a linha de Almeida-Thouless A 47. Em adicao,
a relagao entre x3 e a susceptibilidade vidro de spin Yy g a partir da aplicagao do campo
aleatorio foi investigada. Neste trabalho, para relacionar o modelo utilizado com os expe-
rimentos a respeito do composto de LiHo,Y;_,Fy, foi considerado que o campo transverso
B, é suficientemente pequeno, de forma a garantir que as flutuacoes quanticas pudessem
ser desprezadas, mas tal que o campo ainda tivesse influéncia sobre o sistema [14]. Os
resultados obtidos na referéncia mostram que a susceptibilidade magnética nao linear nao
¢ inversamente proporcional apenas a linha de Almeida-Thouless A 47, mas sim a um
termo A a7 + I, onde I; é uma funcao do parametro de ordem vidro de spin ¢ e do campo
aleatorio A. Deste modo, quando A a7 e I; sao iguais a zero, a susceptibilidade magnética
nao linear diverge em 7%, indicando uma transi¢ao de fase vidro de spin-paramagnética
(VS/PM). Porém, quando A sy = 0 e I; > 0 a divergéncia em x3 é substituida por um
méximo arredondado, localizado em uma temperatura 7™, onde 7™ < T}. Portanto, pode-
se dizer que ha duas fases paramagnéticas distintas, PM; e PM,, onde uma transicao
VS — PM; ¢ indicada pela divergéncia em s, e uma transicao PM; — PM> é indicada
pelo maximo em 3. Desta forma, devido as fracas correlagoes encontradas na transicao
PM, — PM, concluiu-se que esta é uma fase de Griffiths e nao uma verdadeira transicao
de fase. A fase de Griffits é na verdade uma singularidade dentro da fase paramagnética,
que pode ocorrer devido aos efeitos do campo aleatério no composto de LiHo, Y, Fy [14].
Sendo assim, os resultados da referéncia em questao mostram que a aplicacao do campo
aleatorio é a responsavel pelo aparecimento do maximo em Y3, bem como que hé tran-
sicao de fase VS/PM neste tipo de sistema [14]. Anélise similar pode ser encontrada na
referéncia [17], em que o modelo de cluster vidro de spin foi utilizado na descrigdo do
composto LiHo,Y;_,F4. Neste, nao somente a susceptibilidade magnética nao linear foi

analisada, mas também o calor especifico [10].

No trabalho da referéncia [16], foi utilizado o modelo de vidro de spin fermio-
nico. No formalismo fermionico, os spins sao descritos como operadores fermionicos. Nesse
caso, o modelo prevé quatro estados distintos por sitio, dois ndo magnéticos |00) e | 1)) e
dois estados magnéticos | 1 0) , |0 |) [18]. A referéncia [16] utilizou o modelo fermionico
com campo aleatdrio longitudinal (com largura de distribuigao de campos aleatérios A)
e campo transverso I' (com I' = T'(B,) representando alguma fungdo monotonicamente
crescente de B,). O eixo z é o eixo com o qual os spins estao alinhados paralelamente.
Desta forma, o campo magnético transverso e longitudinal sao aplicados, perpendicular
e paralelamente ao eixo z, respectivamente. Nos resultados da referéncia [16], duas si-
tuagoes foram analisadas: (i) o campo transverso I' e o campo aleatério A s@o termos
independentes; (ii) ambos estao relacionados por meio de uma dependéncia imposta na

forma A = A(T"). Particularmente, somente a partir do caso (ii) os resultados tedricos
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produzidos pelo modelo coincidiram qualitativamente com os resultados experimentais
da susceptibilidade nao linear obtidas para o composto de LiHo,Y;_,F;. Assim como na
referéncia [14], os resultados da referéncia [16] sugerem que a temperatura 7 associada
ao maximo da susceptibilidade nao linear, nao assinala uma transicao de fase, mas sim,

efeitos de campos aleatorios dentro da fase paramagnética.
O uso da dependéncia na forma A = A(T") na referéncia [16] produziu resultados

tedricos satisfatorios quando comparados aos experimentais. No entanto, salienta-se que
no caso da referéncia [16], a obtencao dos resultados envolvia a imposi¢ao de uma relagao
entre A e I', onde originalmente estes campos podem ser ajustados de forma independente
do ponto de vista do modelo. Sendo assim, tal trabalho leva ao questionamento se existem
outras formas de introdugao de mecanismos de ajustes simultaneos de campos aleatorios e
transversos a nivel de modelo. Para procurar contornar o problema da imposicao da relacao
entre A e I', uma possivel abordagem tedrica para o problema seria a utilizacdo do Modelo
Vidro de Spin de Ising Fermionico com um termo de Campo Transverso Aleatério I';, o
qual segue uma distribuicao de probabilidade, ao invés de um campo transverso fixo como

o utilizado na referéncia [16].
Portanto, o propdsito do presente trabalho é estudar a susceptibilidade magnética

nao linear y3 utilizando o modelo Vidro de Spin Ising Fermionico na presenca de campos
transverso I'; e longitudinal h; aleatérios. A abordagem tedrica utilizada ainda conta com a
introducao do parametro p, o qual é a fragao de spins sob a influéncia do campo transverso
I'. De forma geral, para p = 0,00 os spins estao sob total influéncia do campo transverso
I'/J, sendo entao considerado o limite quantico. Logo, os resultados obtidos para p = 0,00
podem ser comparados com os obtidos no trabalho da referéncia [16], onde o modelo
fermionico foi utilizado na anélise da susceptibilidade magnética nao linear entre outras
grandezas fisicas, correspondentes ao sistema de LiHo,Y;_,F4. No caso em que p = 1,00,
os spins estao sob a auséncia de I'/J. Desta forma, ndo hé a presenca de efeitos quanticos.
Neste caso, os resultados obtidos podem ser comparados com os ja obtidos no trabalho da
referéncia [14], onde o modelo vidro de spin de Ising Sherrington-Kirkpatrick foi utilizado
dentro de uma abordagem classica. Sendo assim, a principal proposta do presente trabalho
¢é analisar valores intermediarios do parametro p, através do qual podemos transitar entre

os limites quantico e cldssico dos modelos tedricos utilizados nas referéncias [14] e [16].
A motivagao desta abordagem se da pela controvérsia ainda presente acerca da

existéncia da transicao vidro de spin em compostos derivados do LiHoF,. Nestes sistemas,
o comportamento observado experimentalmente para ys3 tem sido a fonte de conflitos en-
tre resultados teodricos e experimentais, particularmente os resultados sem aplicacao de
campo transverso B, sao colocados lado a lado aos resultados obtidos a partir da apli-
cagao de B, [11-16]. Na auséncia de campos transversos aplicados, ha indicacao clara da

existéncia do ordenamento vidro de spin no sistema proposto [11]. Por outro lado, existem
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resultados discordantes acerca da existéncia desse ordenamento a partir da aplicacao de
campo transverso B, [12]. Esta controvérsia surge devido aos comportamentos distintos
obtidos para y3 na presenca e na auséncia de B,. Sugere-se que essa mudanc¢a no com-
portamento de y3 ocorra devido a inducao de campos aleatérios por meio da aplicacao de
B, no composto de LiHo,Y;_,F, [16].

Nesse sentido, é esperado que a formulagao fermionica, em teoria de campo
médio, possa trazer mais informagoes acerca da relagao entre vidros de spin e desordem por
campos aleatdrios no sistema em questao. Particularmente, no presente trabalho, ocorrera
a introducao simultanea de aleatoriedade no campo e efeitos de natureza quantica por
meio do campo transverso aleatério. Com isso, pode-se questionar se, dentro da abordagem
proposta, caracteristicas gerais relacionadas ao comportamento de y3 experimental podem

ser obtidas.
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2 REVISAO BIBLIOGRAFICA
2.1 Magnetismo em Sdlidos

De forma geral, os solidos apresentam duas formas distintas de magnetismo: as
formas nao interagente e interagente [2]. Estas formas estao relacionadas com o estado
magnético macroscopico que o material apresenta. Porém, este estado macroscépico é
um resultado do comportamento microscépico dos atomos que compoe este material, na
presenca ou nao de um campo magnético. As caracteristicas magnéticas de um material
sao resultantes de dois momentos dipolares magnéticos microscopicos distintos: orbital e
de spin. E importante ressaltar que posteriormente, a discussao apresentada a partir deste

momento serd utilizada na caracterizagao do composto LiHoF}.

Momento Dipolar Magnético

Elétron -
Elétron Direcdo e
Niicleo sentidq da
rotacao
(a) Orbital (b) Spin

Figura 2.1 - Esquema ilustrativo dos momentos dipolares magnéticos (setas vermelhas) contidos no dtomo.
(a) Momento magnético orbital, relacionado ao movimento de translacdo do elétron ao redor no
niicleo. (b) Momento magnético de spin, relacionado ao movimento de rotagdo do elétron.

Fonte: Criacdo do autor.

O momento dipolar magnético orbital é relacionado ao movimento de translacao
dos elétrons ao redor do nicleo, como ilustrado na figura 2.1 (a). O momento magnético

de uma carga eletronica orbitando em uma trajetéria circular de raio r é dado por:

= —7r°. 2.1
n=o (2.1)
Considerando L. = mur, o momento orbital do elétron, temos u7, = ;—fjfe

Desta forma, o momento angular é quantizado em unidades de ki, tal que: L = /I(l + 1)k

, € | é o nimero quantico orbital [2]. Salienta-se que a componente z do momento de
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dipolo magnético orbital do elétron é dado por: py, = ef Sy

O momento dipolar magnético de spin esta relamonado ao movimento de rotacao
dos elétrons, ilustrado na figura 2.1 (b). O momento angular de spin do elétron é dado por
Se. Logo, o momento magnético do spin é pg = —gs=2S.. Neste caso, pp é o magneton de
Bohr e gs é o fator de giromagnético. Sendo assim, a componente z do momento magnético
de spin é dada por ps, = £up, pois S, = j:’—;‘.

O momento magnético total relacionado a um elétron é composto pela soma das
componentes orbital e de spin:

- —HUB 7

fe = A L +gSS (22)

Tratando-se do momento magnético atomico, devemos considerar um atomo com
muitos elétrons. No esquema de acoplamento de Russel-Saunders, valido para interagoes
spin-6rbita fracas, os momentos magnéticos orbitais e de spins individuais somam-se ve-
torialmente gerando resultantes totais do momento angular L = > L; ¢ momento de
spin S = > S.. Posteriormente, o momento magnético total atomico J é dado pela soma
dos momentos orbital e de spin totais, sendo assim : J =L+ S. Devido ao principio de
exclusao de Pauli, o termo J é referente aos niveis atdomicos semi-preenchidos, estes sao
os responsaveis pelas propriedades magnéticas dos atomos, pois os niveis que estao total-
mente preenchidos possuem momento magnético orbital e de spin nulos [2]. Os elétrons
sao divididos nos niveis atomicos através da regra de Hund [2]. Quando um campo ex-
terno é aplicado sob algum material, este faz com que os momentos magnéticos atomicos
sejam polarizados, permanentemente ou nao, de forma induzida. Sendo assim, essa indu-
¢ao pode modificar as caracteristicas magnéticas do material [2]. Contudo, é importante e
conveniente que tenha-se grandezas fisicas que descrevam a interagao do campo magnético
externo aplicado B com o material, a fim de que se possa verificar o resultado gerado no

material a partir da aplicacao do campo externo, o qual é descrito por:

— —

Na equacao acima a permeabilidade magnética no vacuo é dada por o, H é o vetor
intensidade do campo magnético, associado a fontes externas ao material e M é o vetor
magnetizacdo, associada a magnetizacao interna do material [2]. A magnetizagao M é
conhecida como a resposta do material a um campo magnético externo H , a funcao

resposta é dada pela susceptibilidade magnética x, de forma que:
M = xH. (2.4)

A susceptibilidade magnética y é uma varidavel sem dimensoes, e é alterada de
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um material para outro. Como podemos observar na equacao 2.4, a magnetizacao é pro-
porcional ao H , de modo que o quociente entre MeH gera um escalar, . Os sistemas
interagentes possuem uma magnetizacao espontanea abaixo de uma certa temperatura
critica (7). Neste caso, tem-se uma magnetizacao nao nula para 7" < Ty mesmo quando
nao hé campo magnético externo aplicado. Todos estes sistemas possuem uma tempera-
tura critica de transicao. Nestes, ocorre um fenomeno de transigao de fase magnética, o
qual na maioria das vezes é assinalado por um comportamento atipico na susceptibilidade
magnética [2]. Essas fases magnéticas ou ordenamentos magnéticos sao denominados de
acordo com as caracteristicas magnéticas macroscépicas e microscopicas dos materiais [2].
Um ordenamento magnético que se destaca através das suas particularidades é o vidro de
spin [1,2]. Este ordenamento possui uma desordem congelada para temperaturas menores
que a temperatura de transicao de fase. O ordenamento vidro de spin é caracterizado por
um maximo agudo (pico) na susceptibilidade magnética linear e uma divergéncia na sus-
ceptibilidade magnética nao linear [1,2], assim como uma magnetiza¢ao remanente para
T < Ty. Tais caracteristicas podem ser explicadas através da presenca de aleatoriedade

nas interagoes de spins e da frustracdo em sistemas vidro de spin [1,2].
2.2 Ordenamento Magnético Vidro de Spin

O ordenamento magnético Vidro de Spin (VS) é uma fase ou estado magnético
no qual os momentos magnéticos do material, abaixo da temperatura de transicao de fase
(Tf), encontram-se em uma desordem congelada. Este tipo de comportamento nao é uma
caracteristica comum observada em sistemas magnéticos. Os primeiros sistemas a serem
estudados que apresentaram a fase VS, foram ligas de metais nobres (ouro, prata, etc.)
com impurezas vindas de metais de transigao (ferro, cobre, etc.), em meados da década
de 70 [1,7,8,20]. Nestes sistemas os momentos magnéticos das impurezas produzem no
material uma polarizagao magnética dos elétrons de conducao dos metais nobres ao seu
redor. Essa polarizacao serd maior em uma direcao do que em outras. Desta forma, os
momentos magnéticos dos outros atomos de impurezas sentem o campo magnético local
produzido pelos elétrons polarizados e tentam se alinhar ao longo deles, gerando assim
uma interacao de troca indireta entre os atomos de impurezas contidos neste sistema.
Tal interacao indireta é chamada de RKKY (Ruderman e Kitter (1954), Kasuya (1956)
e Yosida (1957)) [1,3,4]. Esta interacao oscila fortemente com a distancia entre os spins,
por um fator 1/R3 e R ¢ a distancia entre os spins. Como as distancias entre os spins sao
aleatorias, ja que a substituicao dos atomos de metais nobres pelos de metais de transicao
ocorre de forma aleatoria, algumas interacoes entre spins serao positivas favorecendo um
alinhamento paralelo entre os spins (171 ou ||). Porém outras interagoes serao negativas,

favorecendo interagoes antiparalelas (1] ou |1). Por este motivo néo é possivel encontrar
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um alinhamento para spins que satisfaca todas as interagoes de troca vizinhas, gerando

assim um sistema frustrado [1,3].
De maneira geral, sao necessarios dois componentes para que a fase vidro de

spin ocorra: 1. Frustragao, que é a competicao entre as interacoes de spin, como ilustrado
na figura 2.2. Tal mecanismo resulta de um spin que é frustrado, nao satisfaz nenhuma
das possiveis interagoes vizinhas. Na figura 2.2, o esquema mostra a frustracao devido a
fixagao de um nimero impar de interagoes em uma rede quadrada. Nesta rede, temos um
total de quatro interagdes. Ao fixarmos trés interagoes como antiferromagnéticas (AF) e
uma como ferromagnética (FM), estamos frustrando um dos spins. Devido a fixagdo das
interacoes, o spin frustrado deveria satisfazer ambas interacoes AF e FM com os vizinhos,
0 que nao ocorre. Por este motivo, o spin fica em uma posicao aleatoria estatica, a qual
nao ¢ paralela e nem antiparalela aos vizinhos causando assim uma desordem congelada,
caracteristica dos sistemas vidro de spin. 2. Interacoes Aleatorias: as interacoes entre os
spins devem se dar de forma aleatoéria. Logo, nenhuma das interacoes, por exemplo AF ou
FM, devem ser favorecidas. Este tipo de sistema apresenta grande complexidade, devido a
frustragao e a aleatoriedade nas interagoes [1,4]. Por este motivo, ele é objeto de intimeros

estudos tanto experimentais quanto tedricos [1].

FM

AF AF

AF

Figura 2.2 - Esquema ilustrativo de uma rede quadrada frustrada devido a fixagdo de um nimero impar de
interacdes.
Fonte: Criagdo do autor, baseada em [19, p. 456].

Em um primeiro momento, pensou-se que apenas as ligas de metais nobres com
impurezas de metais de transigao, apresentassem a fase VS [1,3,4]. Neste tipo de sistema,
temos as interacoes aleatorias que ocorrem através da colocagao das impurezas e compe-
ticao entre as interagoes através da polarizagao dos elétrons do metal nobre. Portanto,
observam-se os dois componentes necessarios para a ocorréncia da fase vidro de spin. Pos-

teriormente com uma gama maior de experimentos realizados, a fase VS foi observada
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em diversos outros sistemas. Desta forma, a razao pela qual a frustracao e as interagoes
aleatérias ocorrem, variam de sistema para sistema [1]. Sabe-se entdo quais sao os requi-
sitos necessarios para um sistema apresentar uma fase vidro de spin. Consequentemente,
os mecanismos pelos quais possamos identificar a presenca desta fase foram investigados.
A desordem congelada apresentada pelos VS indica que este sistema possui um estado em
que a magnetizacao espontanea local é diferente de zero, m; = (S;), i é um sitio (local) e
(S;) é a média convencional da magnetizacao, embora a magnetizagao global seja nula [1].
Experimentalmente, a magnetizacao espontanea local é vista através da diminuicao do
valor da susceptibilidade magnética. Neste caso, ha uma reducao intensa da susceptibili-
dade magnética, onde o maximo acentuado (pico) indica uma transi¢ao de fase de segunda
ordem, da fase PM para uma VS. Esse comportamento ocorre tanto para os sistemas VS
quanto para os AF [1]. A conexao entre a susceptibilidade e os momentos congelados da
fase vidro de spin pode ser esclarecida considerando um sistema de spin de Ising, que
assume valores S; = =£1, e a susceptibilidade de um tnico sitio - x;; é definida como a
magnetizacao - m; induzida em um tnico sitio (i) por um campo externo (B; = =)

)
aplicado apenas em 7. Logo, teremos que:

Xii = oy

(2.5)

Na mecanica estatistica classica, o valor em equilibrio de qualquer grandeza
termodinamica variavel é relacionada com a quantidade média da varidvel induzida por
um campo conjugado [1]. Para os sistemas VS,

T xii = {(Si = (Si)?) = 1 —mf

e

(2.6)

No caso acima, temos que S? = 1. A soma total dos y;; de todos os sitios dividida pelo

numero total de sitios do sistema resulta em uma susceptibilidade magnética média local

(Xioc) [1], que seré:

1 1— N> m?
_ E L (N 2.
XlOC N Z' X’LZ T ( 7)

Logo, a reducao da susceptibilidade local média caracteristica dos momentos
livres da Lei Curie é uma medida direta da magnetizacao espontanea local quadrada
média no estado congelado [1]. Porém, experimentalmente x;,. ndo é medida, o que é

medido é a susceptibilidade uniforme (y) mostrada na figura 2.3 e é dada por:

De forma geral, x apresentara um pico, caso X, tenha um pico. Isso indica experimen-
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talmente uma magnetizacao espontanea diferente de zero e congelada, o que é uma das

caracteristicas da fase vidro de spin [1].
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Figura 2.3 - Susceptibilidade magnética vs T para: Cu— 0,1%Mn(x), Ag—0,5%Mn(e), Au—0,5%Mn(+),
Au — 0,2%Cr(A) e Ag — 1,0%Mn(0) para um campo magnético H = 20 Oe e 100 Hz.
Fonte: Figura retirada de [1, p. 4], adaptada de [7,20].

A temperatura de transicao de fase T, a qual determina o congelamento dos
momentos magnéticos, é definida pelo maximo agudo (pico) em x. Na figura 2.3 pode-se
observar a susceptibilidade magnética, para varios sistemas distintos. O pico em x indica

uma transi¢ao de fase VS para cada um dos sistemas contidos na figura 2.3 [1,7,20].
Contudo, alguns estudos distinguem as partes real e imagindria da susceptibili-

dade magnética, afim de analisar de forma detalhada possiveis dependéncias da suscep-
tibilidade com o tempo do experimento, temperatura e frequéncia do campo magnético
aplicado [1,21]. Entao, a susceptibilidade mostrada na figura 2.3, pode ser dividida em
duas contribuicoes distintas: parte real y’, conhecida como componente em fase de y, e
a parte imaginaria x”, componente fora de fase de y. Desta forma, a susceptibilidade é
uma variavel complexa, sendo uma funcao da frequéncia do campo magnético aplicado e

da temperatura, desta forma temos que:

Xw,T) =x(w,T) + ix"(w,T). (2.9)
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Na referéncia [21], diversos arranjos experimentais foram realizados para que
fosse possivel a obtencao experimental das susceptibilidade x’ e x”. Como resultado, foi
observado que a contribuicao de x” para y é cerca de dez vezes menor que a contribuicao de
X' [1,20,21]. Desta forma, a parte real da susceptibilidade equivale a susceptibilidade AC
(corrente alternada, campo magnético alternado). Foi mostrado também na referéncia [21]
que o pico da susceptibilidade y’ possui uma dependéncia com a frequéncia do campo
magnético aplicado, como pode-se observar na janela e na figura 2.4, onde o pico de Y’
nao ¢ totalmente nitido. Neste caso, a Ty verdadeira ¢ definida pelo limite da frequéncia
quando esta desaparece. Pode-se observar na figura 2.4, para cada frequéncia de campo
magnético aplicado, que o méximo em x’ possui uma intensidade [1,21]. Quanto menor a

frequéncia maior ¢ a intensidade de x’ e mais préximo da verdadeira T} estaremos [1,21].
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Figura 2.4 - Parte real da susceptibilidade x(w) - x’ em fun¢do da temperatura para Cu — 0,9%Mn. Na
janela a direita observa-se 0 mdximo de forma detalhada, onde cada maximo corresponde a uma
determinada frequéncia do campo magnético externo, as frequéncias sdo de: 1,33 kHz (), 234
Hz (o), 10,4 Hz (x), € 2,6 Hz (A).

Fonte: Figura retirada de [21, p. 23].

Sendo assim, através da equacao 2.9 e dos experimentos realizados na referéncia
[21] como o da figura 2.4, uma descrigao tedrica para as susceptibilidade x’ e x” pode ser
realizada. Para frequéncias como as mostradas na figura 2.4, o experimento consiste em
dinamicas lentas, nas quais o tempo de relaxacao, de grandezas como a magnetizacao,
¢ maior que o tempo da realizacao do experimento. Neste caso, pode-se considerar que
abaixo de T(w) a parte real x'(w) varia de forma aproximadamente logaritmica com a
frequéncia [1,21], entao:

1
X' (w) = xo + aln—. (2.10)

wl
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Esta consideracao é baseada nas relagoes de Kramers-Kroing, a qual estabelece uma rela-
¢ao entre as partes real e imaginaria de uma grandeza fisica que depende da frequéncia.
Desta forma, para a descri¢ao de x(w,T"), implica-se que x” seja aproximadamente inde-

pendente da frequéncia [1], mas mensuravel:

X' = %sgnw. (2.11)

Na equacao acima sgn representa a funcao signal. A dependéncia logaritmica
nao é a tnica que satisfaz o comportamento de x’, porém é um bom ajuste, considerando
a equacao 2.9 e a figura 2.4. Para frequéncias muito mais baixas que as da figura 2.4,
onde o tempo de relaxacao equivale ao tempo utilizado no experimento, a dependéncia de
X' com a frequéncia parece desaparecer, o que indica que o equilibrio no limite de x(0)
foi atingido. Neste caso, quando a frequéncia é desprezada teremos uma susceptibilidade
magnética estatica, a qual é dada pela equacao 2.9 para o caso em que w = 0. A sus-
ceptibilidade magnética estédtica pode ser observada na figura 2.5 [1]. J& para frequéncias
altas w >> 0, a dependéncia com a frequéncia também é dada pela equacao 2.9. A re-
lacao entre a susceptibilidade magnética e a frequéncia do campo magnético aplicado,
bem como a relacao entre o tempo de relaxacao e tempo de realizacao do experimento
sao caracteristicas exclusivas dos vidro de spin, ja que sistemas magnéticos convencionais
nao apresentam este tipo de dependéncia com a frequéncia e com o tempo de relaxacao

simultaneamente [1,21].
A remanéncia para T' < Ty é também uma caracteristica presente nos sistemas

VS. Na figura 2.5, encontra-se a susceptibilidade magnética estatica, também conhecida
como susceptibilidade DC (corrente continua, campo magnético constante), para dois
sistemas de CuMn os quais possuem concentracoes distintas de Mn. Essa grandeza é
descrita teoricamente a partir da equacgao 2.9 para w = 0, e é a soma das partes real
e imaginaria da susceptibilidade magnética. Em campos externos pequenos (0,05 Oe <
H < 590 Oe), o comportamento de xpc depende da maneira como o experimento é
realizado. Desta forma, ypc € mais intensa (maior) e aproximadamente independente da
temperatura para 7' < T, com a utilizacdo do protocolo FC (‘field cooling’), o qual é
descrito pelas curvas (a) e (c) da figura 2.5 [1,22]. Neste protocolo, o campo magnético
externo é aplicado antes do inicio do processo de resfriamento, no momento em que o
sistema encontra-se em uma temperatura 7" > T%. Desta forma, a amostra ¢ resfriada na
presencga de um campo magnético externo até que 7' < T. Esse tipo de medida, para uma
aproximagcao, mostra-se reversivel. O que significa que a temperatura pode ser variada
sem que as curvas (a) e (c) da figura 2.5 apresentem qualquer mudanca [1,22]. J&4 com
a utilizacdo do protocolo ZFC (’zero field cooling’), descrito pelas curvas (b) e (d) da

figura 2.5, a amostra ¢é resfriada até T' < Ty sem aplicagao de campo magnético externo.
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Depois, abaixo de Ty o campo magnético externo ¢ aplicado, resultando em um salto em
Xpc (ou x.fc) para um valor finito, seguido de um crescimento até 7'y. Essa caracteristica
é irreversivel j4 que ao variar a temperatura novamente, teremos novas curvas no lugar
das curvas (b) e (d) da figura 2.5. Importante ressaltar, que caso o campo externo seja
desligado x.f. decai muito lentamente [1,22]. As caracteristicas observadas em xpc e
Xac, discutidas até aqui, surgem devido a existéncia de inimeras configuragoes de spins
aproximadamente equivalentes. Portanto, o estado que serd obtido dependera de forma

crucial do tipo de protocolo adotado para a realizagao do experimento, FC ou ZFC [1,22].
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Figura 2.5 - Susceptibilidade magnética estatica vs temperatura de CuMn para concentracbes de 1,08% e
2,02% de Mn. Apéds o resfriamento a campo nulo (H < 0,005 Oe), as susceptibilidades iniciais
(b) e (d) foram obtidas a partir do aumento da temperatura em um campo de H = 5,90 Oe. No
caso das susceptibilidades (a) e (b) o campo de H = 5,90 Oe foi aplicado para uma temperatura
maior que T's e a amostra foi resfriada na presenca deste campo.
Fonte: Figura retirada de [22, p. 19].

Outro comportamento observado nos sistemas VS é que o quadrado das correla-
¢oes de spin ((S;5;)) adquire um comportamento de longo alcance, gerando uma suscep-
tibilidade divergente na temperatura de transicao de fase. Este fenomeno é similar ao que
ocorre com a susceptibilidade magnética de sistemas FM na temperatura de Curie. Essa

susceptibilidade divergente dos vidros de spin é conhecida como Yx,s, que é dada por:

1 B2
m:NE%:NEw@ﬂ (2.12)
1] 17
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araT > Tr e B = L. Na equacdo acima Y;; é escrita em uma forma geral da equacio
f T 5 J ¥

2.6, de forma que:

Xid = G = B{(Si = (Si))(S; — (Si))- (2.13)

A susceptibilidade x,s ¢ uma grandeza que pode ser medida, porém nao direta-

mente. Utilizando da expansao da magnetizacao, que é dada por:
m = x1h — xsh® + ..., (2.14)

obtem-se as susceptibilidades magnéticas linear e néo linear, x; e xs, respectivamente [1].

A susceptibilidade VS pode ser medida através da seguinte relagao com xs:

X3 = B <Xvs - ;BQ> . (215)

A caracteristica de divergéncia encontrada em Y3 na temperatura de transicao
de fase, assim como o pico de x; em T possibilitam o encaixe das transicoes de fase VS
dentro da &drea tedrica de transicoes de fase de segunda ordem, esse tipo de transigao é

caracterizado por expoentes criticos [1].
Até o presente momento vimos quais os comportamentos de grandezas fisicas,

como susceptibilidade AC e DC, remaneéncia, etc., caracterizam a fase vidro de spin. Vimos
também alguns sistemas como AuFr, CuMn que apresentam esta fase, porém muitos outros
sistemas apresentam tal fase, como ¢é o caso do composto de LiHo,Y|_,F,. Este composto
apresenta comportamentos intrigantes, os quais serao discutidos com maior atencao na

proxima segao.
2.3 Vidro de Spin e o Composto de LiHoF,

A fase vidro de spin surge em alguns materiais quando estes estao sob condigoes
especificas. Isso ocorre com o composto de LiHoF} (Li - litio, Ho - hélmio, F - flior). Este
composto pode sofrer diluigoes originando compostos do tipo LiHo,Y;_,F4, a partir da
substituicao dos fons Ho*" (magnéticos) pelos de Y3+ (Y - {trio, ndo magnéticos) outras
fases diferentes das apresentadas pelo composto original, LiHoF4, podem ser encontra-
das. No caso especifico deste trabalho, tais dilui¢coes sao consideradas magnéticas, ja que
estamos interessados nas implicacoes magnéticas que a substituicao dos fons Ho?" pelos
de Y3T geram no sistema. A partir das diferentes diluicoes - 2 o composto LiHo,Y_,F4,
pode apresentar uma fase ferromagnética (FM), vidro de spin (VS) ou mesmo uma fase
antividro (AV) [12,13].

O LiHoF, é um composto de terras raras isolante, o qual possui uma estrutura
cristalina tetragonal, que pode ser vista na figura 2.6 (a) [12, 13]. Neste composto os

fons Ho®** sao substituidos aleatoriamente por fons de Y3*, durante o crescimento do
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cristal gerando o composto LiHo,Y;_,F4, esta mudancga nao altera a estrutura cristalina
do material. Na figura 2.6 (a) a ilustragao das vias de super-troca podem ser vistas, estas
sdo as linhas que conectam os fons de Ho*" centrais com os fons de F vizinhos, e depois
estes com outros fons de Ho*" préximos [12,13]. Nas interagoes de super-troca os elétrons
de um fon magnético (Ho®") interagem com os elétrons de outro fon magnético (Ho>")

por meio de um elétron covalente de um anion intermediario, que neste caso sao os ions
de Y37,

(a) NN (b)

L] Ho 3+

o Lit T.()
-

Figura 2.6 - (a) Estrutura cristalina tetragonal do composto LiHoF4. Tem-se um espacamento de trelica
a = 5,177 Aec= 10,75 A. As linhas sélidas representam as vias de super-troca entre os ions
de Ho®™ magnéticos (circulos pretos), mediadas via fldor - F (circulos verdes). (b) Diagrama
de fases esquemdtico da temperatura (T') - diluicdo (z) - campo transverso grande (B,). A
diluicdo é realizada através da substituicio aleatéria de fons de Ho3t magnéticos por fons de
Y3+ n3o magnéticos, tal substituicdo mantém a estrutura cristalina inalterada. No diagrama as
siglas representam: PM - fase paramagnética, SG - fase vidro de spin e FM- fase ferromagnética,
e FM or SG é a indica¢do de uma fase “ferroglass”.

Fonte: Figura adaptada de [13, p. 2].

O composto de LiHoF4 é um sistema ferromagnético de Ising Dipolar, o qual
possui um momento magnético de ~ 7up por fon de Ho** e uma temperatura critica
de transi¢ao de T, = 1,53K [12,13]. Medidas experimentais mostram que o tensor -
g do composto LiHoF, é altamente anisotrépico [13]. Este tensor indica a simetria dos
campos internos contidos em um sistema cristalino. Sendo assim, o tensor - g do composto
LiHoF, ser altamente anisotrépico significa que tal tensor possui valores completamente
distintos nas dire¢oes y = z e z, eixos a e ¢ da figura 2.6 (a). Isso implica que grandezas
fisicas terao comportamentos completamente distintos em cada uma das dire¢oes. Por
exemplo, quando um campo magnético é aplicado sobre esse tipo de sistema os resultados

do seu efeito serao diferentes nas diregoes y e z. Na figura 2.6 (b), pode-se observar um
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diagrama de fases esquemadtico da temperatura (7') - dilui¢ao (z) - campo magnético
tranverso grande (B, ). A dire¢ao global de Ising no composto de LiHoF, esta ao longo do
eixo ¢ (ver figura 2.6 (a) ), desta forma um campo magnético transverso - B, ¢é aplicado
perpendicularmente ao eixo c. No regime de diluigao x = 1,00, o composto original LiHoF,
é um ferromagneto dipolar de Ising (FM) sendo um sistema bem descrito teoricamente
pelo modelo de Ising Dipolar. Mesmo através da diluicao a fase FM é encontrada para o
intervalo de concentragao 0,25 < x < 1,00. Contudo, a partir do resfriamento no regime
de concentragao de 0,25 < x < 0,50 os resultados experimentais indicam uma fase mista
Ferrovidro (ferroglass). Para os regimes de concentragao em que = < 0,25, uma fase VS é

encontrada [12,13].
Estes compostos sao considerados excelentes para uma representagao através do

modelo de Ising Dipolar. O modelo de Ising Dipolar nada mais é do que o modelo de
Ising usual, no qual um termo de interacao entre os momentos magnéticos dos spins é

adicionado. O Hamiltoniano total neste caso é dado por:

Ho o 2 ’I“Z“—?)ZZ“Q z Qz
Hp = Z AL (Jr—sf) S:S3. (2.16)

]

Na equacao acima, S? sao os operadores de spins (1/2), o fator gerr =
295 (T |J%| 1), to é 0 momento magnético de dipolo dos spins, e i e j sdo o par vizinho [12].
Sistemas como o LiHo,Y;_,F4 tem sido destaque nos tultimos anos devido aos compor-
tamentos observados em limites de diluicao x pequeno. Estudos tedricos e experimentais
ainda encontram-se em controvérsia a respeito de quais fases este sistema realmente apre-
sentam no regime de baixo x, e quais os mecanismos que levam este sistema a apresentar
tais comportamentos e fases [12,13]. A estrutura cristalina do composto LiHoF, apresenta
um campo cristalino com simetria S, em torno dos fons Ho*", levando a um dupleto de
estado fundamental de Ising. Devido ao campo cristalino, a tinica interagao existente en-
tre o fon central e os ligantes é de natureza eletrostatica. Sendo assim, o Hamiltoniano
deste sistema terd também um termo relacionado a este campo, dado por Hoe (Hamil-
toniano do Campo Cristalino), que é descrito em termos dos operadores de Steven (ver

referéncia [12] para mais informagoes), descrito como:
Hoe =Y BLO%. (2.17)

Os fons de Ho no composto de LiHo,Y;_,F4 possuem spin S = 2 e o momento
angular orbital L = 6, com momento angular total J = 8, segundo a regra de Hund.
Com isso observa-se um acoplamento spin-orbita forte, comportamento este tipico de ter-
ras raras. Os niveis J = 8 podem ser divididos em niveis de energia pelo campo elétrico

cristalino de simetria Sy. Na diluicao, a frustracao aleatoria é proveniente da anisotropia
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de interacao dipolar. A interacao dipolar é ferromagnética entre os vizinhos NN mais
proximos, e antiferromagnética entre os vizinhos mais préximos NN N, como ilustra a
figura 2.6. Como dito, este sistema é bem descrito por Ising Dipolar, o que se consiste na
adicao de um termo de interacao dipolar ao modelo de Ising classico. No entanto, como
os elétrons da camada 4f dos ions de terras raras estao fortemente ligados, gerando uma
relacao de troca pequena. Portanto, quando combinada com grandes momentos magnéti-
cos a interacao dipolo-dipolo pode se tornar importante energeticamente. Como resultado,
esta acaba sendo muitas vezes maior que a interagao de troca entre spins, ou seja, a in-
teracao de dipolo é a dominante e o H total é praticamente o termo referente ao dipolo,
Hp. A interagdo de dipolo é uma interacao de longo alcance, caindo com 1/73. Nesta
interacao cada spin ¢é acoplado a todos os outros spins pelo menos em algum grau. O sinal
da interacao de dipolo depende do angulo do vetor que conecta os spins, e isso acaba le-
vando a um grau de frustragdo em 3 dimensoes. No composto puro LiHoF,, temos apenas
acoplamentos FM dominantes, e o material possui uma temperatura de transicao FM de
1,53K. Quando se faz a diluicdo aleatéria com os fons de Y3 nao magnéticos obtendo o
composto LiHo,Y;_,Fy, os vizinhos mais préximos (N N), mostrados na figura 2.6 exibem
acoplamento FM e os vizinhos mais préximos (NN N) exibem acoplamento AFM, cau-
sando a frustracao, que é o principal componente para a obtencao da fase VS, observada

experimentalmente para z = 0,25 [12].
Outra contribuicao para o Hamiltoniano deste sistema é a energia de Zeeman:

HZ :gJ/,LBﬁ.j (218)

A qual é resultante da aplicacao de um campo magnético sobre o sistema. Quando
um campo magnético transverso ao eixo ¢ é aplicado efeitos de flutuagoes quanticas
sao induzidas. Diversos estudos buscam entender o efeito destas flutuacées quanticas,
e o Modelo de Ising com campo transverso tem sido extensivamente utilizado na busca
deste entendimento, ja que ele é um dos modelos onde transicoes de fase quanticas po-
dem ser analisadas [14,16]. Estas transi¢oes de fase quanticas ocorrem para temperatura
nula [12,13,16,23]. A tltima componente do Hamiltoniano deste sistema esta relacionada
ao acoplamento hiperfino com momento angular I = 7/2. O atémos do elemento hélmio

possui uma interagao hiperfina extraordinariamente grande dada por:
Hyp = AIL.J. (2.19)

Neste caso A = 40,21mK é o valor encontrado na literatura [12]. A interacdo hiperfina esta
relacionada com a interagao do momento magnético do niicleo com o momento magnético
dos elétrons, e resulta em um efeito de deslocamento nos niveis de energia atomicos. Em

um caso perfeito do modelo de Ising, onde nao sao considerados os estados excitados
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relacionados ao campo cristalino, isto leva a oito niveis distintos de energia eletronuclear,
separados por 207TmK. Este efeito tem importancia maior no composto LiHo,Y;_,Fjy,
para concentracoes baixas x < 0,25. A interagao hiperfina também tem consequéncias
importantes perto da transicao de fase quantica em amostras de concentragoes mais altas,

criando um diagrama de fases nada trivial [12,13].
Contudo, outros efeitos como os relacionados a presenca de um campo magné-

tico transverso (B,) aplicado podem ser observados em amostras de LiHo,Y;_,F,. Sendo
assim, termos de campo transverso podem ser adicionados no Hamiltoniano que descreve
este sistema [13]. Nesse sentido, emprega-se o uso do modelo de Ising com campo trans-

verso, com Hamiltoniano dado por:

Hyror =Y Q5SiSi =T €Sy, (2.20)

i>j

Na equagao acima I' € o campo transverso efetivo, 277 acoplamentos aleatérios (termo de
frustragao), a varidvel 277 segue uma distribuigao de probabilidade gaussiana. O termo e
estd relacionado com a diluicao em um determinado sitio 7. Quando o sitio esta ocupado
por um fon magnético Ho**, ¢; = 1 e quando o sitio é ocupado por um fon nao magnético
de Y3* ¢; = 0 [13]. De forma geral, a fase vidro de spin ocorre para baixas concentragoes
de Ho, e a sua presenca ¢ indicada pela divergéncia da susceptibilidade magnética nao
linear na temperatura de transicao de fase 7. Como vimos na secao 2.2, a divergéncia
em Y3 ¢ uma das caracteristicas que indicam a presenca de VS. Porém, tal grandeza
fisica apresenta comportamentos peculiares a partir da aplicacao de um campo transverso
B, [23].
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Figura 2.7 - Susceptibilidade magnética n3o linear - x3 x B, do composto LiHog 147Y0.833F4, para quatro
temperaturas distintas. A temperatura de transicdo de fase VS é T' = 98 mK.
Fonte: Figura retirada de [23, p. 1919].
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Na figura 2.7, observa-se o comportamento experimental de x3 pelo campo trans-
verso aplicado. Pode-se observar a divergéncia em y3 indicando uma transicao de fase VS
de segunda ordem, para uma temperatura de transicao 7y = 98 mK, com B, baixo. Po-
rém, a divergéncia em Y3 ¢ substituida por um méaximo arredondado com o aumento de
B,. Este maximo esta localizado em uma temperatura 7™, que é menor que a tempera-
tura de transicao de fase T a baixo B,. Sugere-se que este efeito surge devido ao campo
transverso B, que pode introduzir efeitos de aleatoriedade através da inducao de campos
aleatérios dentro do material [16]. Por exemplo, no composto original, puro, LiHoFy, de-
vido as simetrias, a soma da rede h7, associada aos campos aleatérios, desaparece. Por
outro lado, no composto diluido LiHo,Y;_,F,, a soma da rede h} nao desaparece, devido
a existéncia de campos aleatérios internos correlacionados, os quais sao induzidos pelos
momentos magnéticos transversos [16]. Outro efeito que surge no composto LiHo,Y; . Fy
a partir do aumento de B, é a diminuicao da temperatura de transicao de fase, até atingir
um ponto critico quantico (PCQ), quando hé transi¢ao de fase a temperatura nula [23].
Este efeito pode ser observado na figura 2.8, onde temos o diagrama de fases do campo

transverso I' vs T' para uma concentracao de x = 0,167, composto LiHog 167 Y0 s33F4 [23].

Crossover
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0.00 0.05 0.10 0.15
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Figura 2.8 - Diagrama de fases do campo transverso I' vs T para o composto LiHog 167Y0.833F4. SG: fase
vidro de spin; PM: fase paramagnética. Circulos preenchidos seguem medidas dinamicas, circulos
abertos medidas a partir de x3 e quadrados estdo relacionados com medidas de x; (f=1,5 Hz).
Fonte: Figura adaptada de [23, p. 1920].

Diversos trabalhos indicam que os fendomenos mostrados nas figuras 2.7 e 2.8 sur-
gem através da introducao de flutuagoes quanticas e efeitos de aleatoriedade impulsionadas
pelo campo transverso B, [11-13,16,23]. As flutuagoes quanticas sao causadas pela inver-
sao dos momentos magnéticos do sistema, o que faz com que os estados quanticos puros

se misturem, surgindo estados quanticos mistos. Desta forma, quando o campo magné-
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tico é aplicado transversalmente ao acoplamento de Ising surgem termos nao comutativos,
devido a dinamica quantica da mudanca dos estados. Como consequéncia, flutuagoes de
natureza quantica sao introduzidas. Sendo assim, o modelo de Ising com campo trans-
verso pode ser empregado para o tratamento tedrico do composto de LiHo,Y; . F, [24].
Em relacao a aleatoriedade e a sua relagdo com os fenomenos citados ainda nao esta
clara. Sabe-se que sem a presenca do campo transverso no composto LiHo,Y;_,F4, a fase
VS é encontrada, a qual é indicada pela divergéncia em Y3, o que sugere a auséncia de
campos aleatorios. Porém, quando o campo transverso é aplicado a divergéncia em y3 é
substituida por um maximo arredondado. A sugestao para a ocorréncia de tal fenomeno é
que campos aleatérios sejam induzidos pelo B,, gerando assim maximo arredondado em
X3 [12,13,16].

2.4 Abordagem Teodrica para a Fase Vidro de Spin

A seguir apresenta-se uma breve revisao acerca dos tratamentos tedricos empre-
gados na descricao da fase vidro de spin. Comecando com o Modelo de Ising orginal e
sua abordagem cléssica para o problema VS, até a utilizacao do Modelo de Ising em uma

descrigao quantica, na qual os spins sao tratados como férmions.
2.4.1 Modelo de Ising

Como consequéncia da descoberta do ordenamento vidro de spin, houve grande
interesse quanto ao seu tratamento, devido principalmente a complexidade associada a de-
sordem e a aleatoriedade [1,4]. Particularmente, no que diz respeito ao tratamento tedrico
destes sistemas, iniciaram-se buscas por modelos tedricos para a descri¢ao de sistemas VS.
De forma geral, Modelos de Ising [4] tém sido adotados por diversos tedricos para a des-

cricao de sistemas magnéticos, sendo estes também adotados para discussao dos sistemas

VS.
O modelo de Ising surgiu com o intuito de descrever propriedades fisicas observa-

das macroscopicamente em sistemas ferromagnéticos através das interagoes microscépicas.
O modelo possui uma formulacao que permite investigar mecanismos gerais de mudanca
nos estados macroscopicos dos materiais magnéticos, sendo utilizado na descricao de sis-

temas com N spins interagentes. O Modelo de Ising é descrito pelo seguinte Hamiltoniano:

N
H=-J> 8Sj—h)_ S (2.21)
ij i=1

No Hamiltoniano, J ¢ a interacao de troca entre dois sitios vizinhos S; e S; mais préximos,
os termos S; e S; assumem valores +1 ou -1. O segundo termo é o de campo externo h

que age sobre cada um dos sitios S;. O spin de Ising no caso de um sistema magnético
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indica se 0 momento magnético microscépico estd direcionado para baixo () ou para
cima (7). Os sitios i e j formam um par, para que o termo relacionado com a energia
de interacao entre esse par seja positivo, temos que S; # S, ja no caso em que S; = 5
o termo referente a energia de interacao serd negativo. Como o modelo de Ising possui
uma caracteristica bindria ele pode ser utilizado nas mais diversas dreas (fisica, biologia,

neurociéncia, economia, etc.) [4].
No caso do modelo de Ising para sistemas magnéticos, a magnetizagao surge como

um parametro de ordem. O parametro de ordem é, de forma sucinta, uma grandeza fisica
que contém, através de algumas relagoes, caracteristicas do sistema, como por exemplo

em qual fase este se encontra. No caso da magnetizacao ela é descrita por:

N
1 1

Neste caso, P(S) é a distribui¢ao de probabilidade de Gibbs-Boltzmann:

P(S) = G;H. (2.23)

De forma que, f = =, Z é a fungao de particao dada por:

1
T

7 =Tre PH (2.24)

Neste caso, e PH ¢ o fator de Boltzmann. Caso o sistema magnético contenha nimeros
iguais de S; = +1 e S5; = —1, a magnetizacao total serda nula como indica o somatdério
contido na equacao 2.22. Para 8 >> 1, isto é em baixas temperaturas, a distribuicdo de
Gibbs-Boltzmann aponta que os estados de menor energia possuem uma probabilidade
maior de serem encontrados. Para h = 0 em baixa temperatura, o modelo magnético de
Ising possui configuracoes de estado predominantes, S; = +1 ou S; = —1. Desta forma,
a magnetizagao se aproxima de +1 ou —1. Porém, com o aumento da temperatura, as
configuragoes de estados variam, e .S; muda de +1 para —1 e vice e versa. Desta maneira,
a magnetizagao (varidvel macroscopica) se torna extinta devido as anulagoes dos estados
microscopicos que estao desordenados. No caso de um sistema FM, a magnetizacao ¢ um
parametro de ordem, e através de seu comportamento é possivel analisar as transicoes de
fase deste sistema. A transicao de fase ocorre para uma determinada temperatura critica
de transi¢ao 7. ou como ¢ mais conhecida temperatura de transicao Ts. Neste caso para
m # 0 temos a fase FM para T' < T}, porém quando 7" > T} a magnetizacao ¢ nula

indicando uma fase PM [4].
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2.4.2 Teoria de Campo Médio e Modelo de Alcance Infinito

De forma geral, é possivel calcular o valor esperado de qualquer grandeza fisica
através da distribuicao de Gibbs-Boltzmann, equacao 2.23. Porém, este calculo torna-se,
muitas vezes dificil devido aos termos quadréticos que aparecem na equagao 2.24 para a
funcao de particao. Por este motivo é comum recorrer a algum método de aproximacao
como ¢ o caso da Teoria de Campo Médio. Nesta abordagem, as flutuagoes das variaveis
microscépicas em torno de seus valores médios sao desconsideradas [4]. Desta forma, é
realizado a introducao de uma variavel de spin médio, onde a magnetizacao sera dada

por:

m = % (2.25)

Teremos um certo desvio relacionado com a magnetizacao dado por: 6S5; = S;—m,
assume-se que o termo de segunda ordem em relacao as flutuacoes 9.9; é insignificante na
energia de interacao. Sendo assim o Hamiltoniano de Ising para um sistema magnético

dentro da teoria de campo médio, sera:

H=—J] (m+03S)(m+03S;)—h>_ S, (2.26)

ij i
desta forma:

H=—J) (m’+msS; + méS; +6565;) —h Y _ S;
Y ' (2.27)
~ —Jm’Np — Jm» (8S;+068;) —h)_ S
ij i

Nota-se que cada uma das ligagdes (ij) aparece uma vez na soma de (0.5; 4+ 9.5;)

na equacgao 2.27, assumindo que as ligagoes 0.5; e 0.5; estao em ambas, nas extremidades

de uma ligacao, as ligacoes podem ser somadas z vezes. O numero z, é o numero de

ligagoes que saem de um determinado local (ntimero de coordenagéao) [4]. Desta forma o

Hamiltoniano passa a ser dado por:

H=—Jm’Ng— Jmz>» 68 —h) S

; (2.28)
=Jm*Np — (sz—l—h)ZSi.

Nas equacgoes acima Np é o nimero de elementos no conjunto B de ligagoes.
O namero de coordenacao z é independente do local de 7. O ntmero de ligagdes e o
nimero de coordenacao estao relacionados por: % = Np. E necessério dividir zN por
dois, porque caso contrario as ligagoes das extremidades seriam contadas duas vezes, uma
em cada extremidade. Assume-se também que o valor de S; é independente do local i e

deve ser igual ao m. Com a utilizacao da Teoria de Campo Médio os efeitos das interacoes
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do Hamiltoniano estao contidos de forma nao explicita na magnetizagao m, o que facilita

o tratamento analitico do problema. Sendo assim, a funcao de particao serda dada por:

Z =Tr exp [B {—NBJm2 + (sz—i—h)ZSi}]

(2.29)
= exp[—BNgJm?|{2cosh (Jmz + h)}".
A magnetizacao serd:
TrSe FH _
m = % = tanh 5(Jmz + h), (2.30)

A equacao acima do parametro de ordem magnetizacao é uma equacao de estado.
A magnetizagao espontanea para h = 0, é obtida com a solucao grafica da equagao 2.30,
de modo que existe uma solucao para m = 0 com h = 0, se e somente se, fJz > 1, e
Bz = % = 1. Desta forma a temperatura critica de transicao de fase sera encontrada
para T, = Jz [4].

Outras grandezas fisicas podem ser calculadas, como a susceptibilidade magné-
tica e o calor especifico através da teoria de campo médio. A teoria geral da mecanica
estatistica nos diz que a energia livre é proporcional ao In Z. Considerando que Z, dentro

da teoria de campo médio, é dado pela equacao 2.29, teremos a energia livre dada por:
F=-ThhZ = —NTI[2cosh B(Jmz + h)] + NgJm>. (2.31)

Para h = 0, a temperatura estd préxima de T e a magnetizagao é préxima de
zero. Utilizando a teoria de transicoes de fase de Landau, ou seja, expandindo o lado
direito da equagao 2.31 em uma série de Taylor (de poténcias) para o parametro de ordem

(m), teremos:

F=—-NTln2+ @(1 — BJz)m* + 1—N2(sz)463. (2.32)

Salienta-se que o coeficiente m? muda de sinal em T}. Desta forma, os minimos da energia
livre estao localizados em m = 0 quando 7' < Ty e em m = 0 se T' > T}. O valor médio
de uma grandeza fisica na mecanica estatistica, obtido a partir da distribuicao de Gibbs-
Boltzmann, é correspondente ao seu valor no estado minimo da energia livre, o estado de
equilibrio térmico. Logo, a magnetizacao ¢ nula no equilibrio térmico quando 7' > Ty e
nao desaparece para T' < T [4].

Pode-se considerar ainda o modelo de Ising com interagoes de alcance infinito.

Neste modelo, todos os pares possiveis de sitios tem interacoes e sao considerados, e o
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Hamiltoniano é dado por:

QNZSS hZS (2.33)

i#]

Utilizando a teoria de campo médio, reescreendo o primeiro somatorio para um unico

sitio, teremos:
2
(Z Si> —N| -h)_S. (2.34)

Desta forma, com a utilizacao do modelo de alcance infinito a funcao de particao sera:

_ 2 _
Z =Tr exp % (ZS’> —%ﬁ+5h25i : (2.35)

BJ
2
ser desconsiderado. Em particular, na equacao 2.35 operagoes que devem ser feitas com

No limite termodinamico em que N — 00, 0 termo =~ é extremamente pequeno, podendo
o termo de somatério ao quadrado. Para obtencao da funcao é necessaria a linearizacao
do termo de somatorio ao quadrado contido na equacao 2.35. O método de linearizacao
utilizado é a transformagao de Hubbard-Stratonovich, para mais detalhes ver apéndice A.

Desta forma, a funcao de particao resulta em:

r\/%]—WN/_:oexp[ NpJm? + BJm ZS +ﬁhZS] dm. (2.36)

Utilizando o resultado encontrado na equagao 2.29, a funcao de particao é descrita por:

‘/Bé]?iv/%o { N/BQJm + Nln [QCOShB(Jm—Fh)}}dWL (2.37)

A integral acima é resolvida pelo método Steepest Descent (ponto de sela), no limite
termodinamico em que N — oo. Particularmente, é necessario encontrar o ponto de myg
onde a derivada da fungao que compoe o argumento da exponencial seja nula. Desta
forma, o que queremos encontrar é o valor de mg para o qual a derivada da fun¢ao L(m),
argumento da exponencial, seja igual a zero. Sendo assim, teremos:

L(m) = + In[2 cosh B(Jmg + h)]. (2.38)
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Derivando L(m):

d d —Jm?
—L(m) = — O 4 1n[2 cosh(Jmg + h)],
dm dmg 2 [2 cosh(Jmo + 1) (2.39)

= —Jmof + Jtanh (Jmg + h)3 = 0.

Entao para que a derivada de L(m) seja igual a zero, temos que:
mo = tanh B(Jmg + h). (2.40)

Por comparagao, percebe-se que os resultatos para a magnetizagao sao iguais
dentro da teoria de campo médio equagao 2.30 e do modelo de alcance infinito equacao
2.40. No modelo de alcance infinito, o parametro m entra como uma parametro auxiliar
vindo da transformagao de Hubbard-Stratonovich. Apds a comparacao deste com o para-
metro de ordem m da teoria de campo médio, observa-se que eles sao a mesma quantidade.
Portanto, o parametro auxiliar torna-se uma grandeza fisica. As flutuagdes magnéticas de-
saparecem no limite termodinamico N — oo no modelo de alcance infinito. Logo, a teoria
de campo médio gera um resultado exato. A ideia até o momento foi explanar os as-
pectos tedricos matematicos e termodinamicos, assim como as ferramentas, utilizados no
tratamento analitico do Modelo de Ising. Estas mesmas ferramentas foram utilizadas na
década de 70, quando foi proposto um modelo vidro de spin de Ising para o tratamento

do problema vidro de spin.
2.4.3 Modelo Vidro de Spin de Ising

Os primeiros trabalhos tedricos na descricao dos VS propunham um modelo de
Ising com a introducao de aleatoriedade através da interacao entre os sitios. Edwards e
Anderson (EA) em fevereiro de 1975 [5], através da teoria de Curie-Weiss construiram uma
abordagem onde os spins sao tratados como dipolos magnéticos cldssicos que apontam em
uma direcao s;, e possuem uma energia de interacao dada por: J;;s;s;, Ji; € a varidvel de
interacao entre os sitios.Nesta abordagem, a demarcacao da transigao de fase é realizada
através de um paramero de ordem ¢q. Este parametro é dado por ¢ = (sgl).SEQ)), onde
g # 0 em T < Ty, indicando a existéncia da fase vidro de spin. Para temperaturas
maiores T' > T, o parametro ¢ = 0. Em particular,g=1em T'=0e ¢ = 0 para T" > T}.

Mais tarde, Sherrington e Kirkpatrick (SK) [6,25] propuseram, dentro de uma

teoria de campo médio, um modelo de alcance infinito definido pelo Hamiltoniano de Ising;:

N
1<j i=1
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Neste caso, S; = £1 e J;; € a variavél aleatdria de interacao, a qual segue uma

distribuicao de probabilidade gaussiana dada por:

P(Jy;) = %\/gexp {%} (2.42)

A aleatoriedade nas interacoes foi introduzida com o objetivo de causar o efeito
de desordem no sistema. O tratamento analitico completo e detalhado do modelo SK
encontra-se no apéndice A. No tratamento analitico, salienta-se a necessidade de obtencao
das médias configuracionais das grandezas fisicas, como a energia livre, que é dada de

forma geral por:

(InZ) = =B(f), (2.43)

com (In Z) dado por:
(InZ) = / P(Ji)dJy;In Z. (2.44)

Contudo, verifica-se uma dificuldade no calculo da média sobre In Z devido a
integral em J;; [4]. Para contornar este problema, o método das réplicas é utilizado. Este
método ¢ um artificio matematico que permite a realizacao da integral sobre J;;. No
método das réplicas o (In Z) é escrito como:

" —1
(In Z) = lim Zn-1
n—0 n
De forma geral, para obter a energia livre, equacao 2.45, foi utilizado no tratamento ana-
litico do Hamiltoniano o método das réplicas e a transformacao de Hubbard-Stratonovich

para a linearizacao dos termos quadraticos:

S 1 —p%J? 9 BJo ,  [?J? InTret
—ﬁ<f>—}g%< i O;qaﬁ—%%:ma+ T ~ (2.45)
Na equagao acima L é o Hamiltoniano efetivo dado por:
L=3J"Y qupS*S"+ 8 (Joma +h)S° (2.46)

a<f «
A partir da solugao com simetria de réplicas (ver apéndice A para detalhes) que

considera m, = m e g, = q (para a # (), extremizando a Energia Livre em relacao a

dap © Mg e abrindo o trago obtemos os parametros de ordem:

m:/Dz tanh SH (z), (2.47)
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q= /Dz tanh? SH (z), (2.48)

com H(z) = B(J\/q)z+ JoM + h. Neste caso, m é a magnetizacio do sistema e ¢ é o para-
metro de ordem da fase VS. Quando ¢ # 0 em T' < T o sistema apresenta uma fase VS, e
para T > Ty o parametro ¢ = 0 [6,25]. Destaca-se que o modelo SK conseguiu reproduzir
alguns resultados experimentais, como o pico na susceptibilidade linear e diagramas de

fases, com transigoes entre as fases vidro de spin, paramagnética e ferromagnética [6,25].
Sherrington e Kirkpatrick, na resolucao do modelo conforme discutido, utiliza-

ram o método das réplicas com uma solucao com simetria de réplicas. Tal método se
mostrou valido reproduzindo resultados satisfatorios para o comportamento de certas
grandezas fisicas como as susceptibilidades magnéticas e apresentando boa demarcagao
nas transicoes de fase. Porém, problemas como valores negativos de entropia para baixas
temperaturas surgiram. Como consequéncia, no ano de 1977 Almeida e Thouless ana-
lisaram a estabilidade da solugao com simetria de réplicas proposta por Sherrington e
Kirkpatrick [26]. Almeida e Thouless utilizaram um método de perturbagao da energia
livre do sistema, através do qual pequenas perturbacgoes sao feitas na solugao com sime-
tria de réplicas. Estas pequenas perturbacoes resultam em um A, e este parametro sera
o responsavel por gerar os elementos da matriz Hessiana GG. A matriz G é utilizada para
verificar a estabilidade de solugoes. Para que uma solucao seja estavel todos os autovalores
da matriz Hessiana devem ser positivos. Contudo, Almeida e Thouless mostraram que a
solucao com simetria de réplicas nao é estavel dentro da fase vidro de spin, pois um dos
trés autovalores da matriz Hessiana possui valores negativos, no intervalo de temperatura
correspondente a fase vidro de spin. No caso do modelo SK a instabilidade na solucao
com simetria de réplicas se da pelo fato de valores negativos serem atribuidos ao auto-
valor \3 = P — 2() + R da matriz Hessiana, para certos valores de temperatura 7T'. Por
esta razao, o limite da estabilidade do modelo SK, através da utilizacao do método das

réplicas, é demarcado pela linha de Almeida-Thouless A7 [1,26], a qual é dada por:

(B)*Aar = 1= (BJ)*(1 — 2q +1)

) . 2.49
=1- (BJ)Q\/LQ_W/dze2sech477(z). (2.49)

Neste caso, n(z) = 3(J/q)z+ JoM +h. Com isso, uma importante relagao foi obtida entre
a equacao 2.49 e a susceptibilidade magnética vidro de spin. Dentro do modelo vidro de
spin de Ising SK, em uma solucao a partir da teoria de perturbagao a susceptibilidade

magnética vidro de spin [1], é dada por:

_ BQfdze_Tzzsech4n(z)
1— (BJ)2\/L2? fdze%ﬁsech4n(z)

(2.50)

vs
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Através das equacoes 2.49 e 2.50 pode-se observar que a susceptibilidade nao
linear é inversamente proporcional ao Aar [1]. Como foi visto anteriormente neste capi-
tulo, na secao 2.2, as susceptibilidades magnéticas nao linear e vidro de spin possuem
uma relacao dada pela equacao 2.15, sendo assim a susceptibilidade nao linear também ¢é

inversamente proporcional ao A a7 [1].
Contudo, ao longo dos anos, diversos desafios até entao desconhecidos surgiram

na descrigao VS como, por exemplo, na representacao do calor especifico [7-9]. Assim,
novos modelos comecgaram a ser pensados e propostos para descricao destes sistemas. Por
exemplo, Soukoulis e Levin [10] em 1978 propuseram um modelo cldssico em que sao
considerados clusters dinamicos como entidades bésicas ao invés de sitios como no caso
do Modelo SK. Em outro caso, o modelo Fermionico de Vidro de Spin tem sido utilizado
para descrever sistemas VS com diversos tipos de interagoes. Pode-se citar, por exemplo,
o modelo vidro de spin Ising Fermionico com formagao de pares de Cooper, referente a um
pareamento BCS (Bardeen, Cooper e Schrieffer) local, relacionando desta forma a fase de

formagao de pares de Cooper com uma fase supercondutora [27].
2.4.4 Modelo Vidro de Spin de Ising Fermidnico

Theumann e Gusméao em 1984 na referéncia [18], propuseram uma abordagem
quantica do Modelo de Ising com interagoes aleatérias, onde os spins sao descritos como
operadores quanticos. Nessa aproximacao, os parametros de ordem foram obtidos atra-
vés da simetria de réplicas e aproximacao estatica. Neste modelo quantico, é obtida uma
susceptibilidade estatica y.s, a qual surge como um parametro de ordem independente.
Em particular, a formulacao associada ao modelo permite adigao de diversos tipos de
acoplamentos, que usualmente nao sao possiveis dentro de abordagens classicas. Como
consequencia, diferentes efeitos e propriedades fisicas podem ser analisados nesta formu-
lagao. Exemplos desta ampla abordagem sao destacados a seguir: (i) andlises dos efeitos
do potencial quimico [28]; (ii) competicao entre as fases vidro de spin e de formagao de
pares de Cooper (referente a fase supercondutora) [27,29,30]; (iii) andlise de sistemas com

adigdo de campo transverso [24].
O Modelo Vidro de Spin de Ising Fermionico é tratado dentro da formulacao da

segunda quantizagao (anexo A), no espago dos estados coerentes (anexo A.1.2). Como as
particulas neste modelo sao férmions, o tratamento analitico segue dentro do espago dos
estados coerentes para férmions (anexo A.1.4), onde se faz necesséario o uso da Algebra
de Grassman (anexo A.1.3) para lidar com a anticomuta¢ao dos operadores, bem como
formalismo das integrais funcionais (anexo A.1.6). A obtengao da fungao de partigdo da

equacao 2.51 pode ser vista em detalhes no decorrer do anexo A. Contudo a fungao de
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particao para um sistema de muitos corpos A.1.8 é dada por:

7 = D(oF (7)o (T
/ e D)

xexp{— / dr [Z¢ (——u) WHH@;@),%(T»”.

O Hamiltoniano do Modelo Vidro de Spin de Ising Fermionico é dado por:

H—uN = - ZJ 0705 = D+ sh) vt (2.52)

(2.51)

Na equacao acima, p é o potencial quimico, A o campo magnético uniforme e J;; é a variavel
de interacao aleatéria entre os spins, a qual segue uma distribuicao de probabilidade

gaussiana com variancia de acordo com:

16.J2

(Jig)* = —7—

(2.53)

Na equacao acima N é o numero de sitios. Neste modelo, os operadores de spins sao
descritos como uma combinacao bilinear de férmions, localizados em um determinado

sitio ¢ da rede, esses operadores sao descritos por:

1 *
O-Z? = 5 ; Swiswi&
Ui+ = @ijﬁ-@bi— = (o7 )"

Nesta abordagem, os autovalores sao dados pelos autovalores n;s que é o operador

(2.54)

nimero de ocupagao ¥}1;s, € ni; = 0 ou 1, e os autovalores de S? podem ser S(S+1) = %
ou 0 [18]. Os operadores ¢}, e ;s satisfazem as regras de anticomutagao dos férmions e

s =+ ou —, os quais satisfazem as seguintes regras de comutacao:

|:O-ij:7 ]] :Félj j )

(2.55)
07,05 ] = 28307

(2

A grande func¢ao de particao é dada por
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(ver equagao A.106 do anexo A para detalhes da notacao) em que:
AY=D00 (iw+ Blu+ 5h) ¥, (@) by (@)

Siw) =) sti(w + v)is(w). (250

Nas equagoes acima, w = 7(2m + 1) e v = 27p sao as frequéncias de Matsubara,

¥ (W) e Py (w) sdo varidveis de Grassman anticomutantes (anexo A.1.3) e 8 = 1/k,T [18].

O método das réplicas ¢ utilizado para calcular a energia livre média por sitio, que é dada
por:

L (208, -1)

F:_BN}JL% n

(2.58)

A aproximagao estatica foi utilizada na referéncia [18], em que v = 0. Como consequéncia,

teremos que:

< ZN >= /HD@% exp {Z A%+ % ZMW’MQ’Q} : (2.59)

1

onde:

M = " 5i%(0)Si*(0),
M = Z S5%(0)55%(0).

A varidavel a = 0,1,2...n é o indice de réplicas. Na equacgao 2.59, A?a ¢ 0 Mmesmo ex-
plicitado na equagao 2.57 com indices diferentes, e com varidveis o dependentes de 955 (w)
e Y%, (w). As varidveis de Grassmann foram utilizadas pelo fato de que uma combinacao
linear delas sao um numero complexo comutante. Em adi¢ao, as médias da equagao 2.59
podem ser realizadas pela separagao das exponenciais [18]. Depois campos auxiliares sdo

introduzidos para que ocorra a sepacao dos sitios, assim teremos que:

Z(n) = /H dQaqr €xp {—N (#2152 > Qi —In AST) } , (2.60)

onde:
AST = /H D¢2D¢a exp {Z Ag + Z Maa/Qaa’} . (261)

Utilizando o método do ponto de sela para N grande, teremos:

1 0

Qaa’ = W@aa’ - m

In AST-
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A partir da solucao com simetria de réplicas, teremos para o # «':

= 9 1 o o .
Quu = By 22 ($°(0)57(0)) = (BI)g = Y. (2:62)
Para Quo com o = o/:
Qoo = (BJ)?% S ((8°(0))?) = X. (2.63)

[0}

O parametro g na equagao 2.62 é o parametro de ordem vidro de spin [18]. A

magnetizacao e a susceptibilidade magnética sao dados respectivamente por:

1 0Ny 1
o e DICHOIM

= gz (5°(0)S%(0)), = #(X —Y).
B,

(2.64)

No limite de n — 0, teremos:

Ay = \/_/dz exp[ }{\/%/dCexp{ 2} (C,z,h)}n, (2.65)

em que

I(¢,z,h) = /01/}*81# exp (Z (iw + Bp+ 3)\)> i (w)hs(w), (2.66)
com A = v2Y 2z + 1/2(X — Y)( + Bh. Quando x = 0, garante-se que o ntimero médio de
ocupagao por sitio é igual a 1 [18]. Com isso, obtém-se a energia livre do sistema, a qual

é dada por:

F= T a) - % N sz_w o <_TZZ) In (1 + €l cosh(27v/2q + B(h)> )
2,67

Com y = 2. As equagoes do ponto de sela para m = 0, sdo:

X
R

Y= \/_/dze > cosh(z3.J/2q) [ (BI*X 1 cosh( zﬁJ\/_} (2.68)

»

dze™ 7 senh?(23.J+/2q)
V21 [ (B7) X—i—cosh(zﬁJ\/_)}

As equagoes 2.67 e 2.69 sao semelhantes com as equacgoes obtidas no modelo

q= (2.69)

vidro de spin Sherrington-Kirkpatrick, visto na secao 2.4.3. Em adi¢ao ao modelo SK, te-
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mos a equacao 2.68 para a susceptibilidade estatica, a qual é um parametro tedrico a ser
determinado simultaneamente ao parametro ¢. Isso indica que embora a abordagem esta-
tica mostrada aqui produza resultados semelhantes aos encontrados para spins classicos
(modelo SK), as flutuagdes quanticas ainda persistem na determinacao da susceptibilidade

estética, que surge nesta abordagem como um parametro de ordem [18].
2.5 Abordagens Teéricas para o Composto de LiHo,Y;,_,F,

Como discutido anteriormente, o composto de LiHo,Y;_,F4 tem sido o foco de
diversos estudos tanto tedricos quando experimentais [11-17,23,31,34]. Estes estudos sdo
motivados, principalmente, pela divergéncia entre os pesquisadores sobre a existéncia da
fase vidro de spin para baixas concentracoes de Ho*" a partir da aplicacao de campo
transverso. Para campo transverso nulo, o composto LiHo,Y;_,F4 apresenta uma transi-
cao de fase vidro de spin em uma temperatura 7, demarcada através da divergéncia na
susceptibilidade magnética nao linear. Porém, a partir da aplicacao de campo transverso,
a divergéncia em Y3 ¢ substituida por um maximo arredondado, o qual localiza-se em uma
temperatura 7. Esta temperatura 7™ ¢ menor que a temperatura 7Ty encontrada para a
transicao de fase a campo transverso nulo. De forma geral, devido a essa mudanca no
comportamento da susceptibilidade nao linear na presenca de campo transverso, surgem

discussoes a cerca de existéncia ou nao da fase vidro de spin no composto LiHo,Y;_,F4.
Com o objetivo de tentar explicar os comportamentos observados no composto

de LiHo,Y;_.F4, os autores da referéncia [31] propuseram o uso de um modelo vidro de
spin com campo transverso, em uma aproximagao estatica. Nesta referéncia, o Hamilto-
niano deste modelo é composto por trés termos: vidro de spin, campo transverso e campo
longitudinal. Nesta proposta o formalismo das réplicas foi utilizado no calculo analitico
para encontrar grandezas como a energia livre, a linha A7, o parametro vidro de spin e
as susceptibilidades linear e nao linear. A referéncia [31] mostrou que a partir do modelo
utilizado, a fase vidro de spin é obtida, e que a solu¢ao com simetria de réplicas é na maior
parte estavel. A solucao com quebra na simetria de réplicas ocorre para valores muito pe-
quenos de campo transverso (I' = 0,06) e para temperaturas 7" < 1,00. Essencialmente na
referéncia [31], o parametro de ordem ¢ é a diretriz acerca da localizacao da transicao de
fase. Isso se deve ao fato de a linha A 7 se mostrar estavél na maior parte da fase vidro
de spin. Tal resultado diverge daqueles demonstrados em [26] sobre a demarcacao da fase
vidro de spin a partir do inicio da instabilidade na solu¢ao com simetria de réplicas. O
trabalho [31] mostrou ainda que quando H = 0,00, x3 apresenta uma divergéncia em 77,
para qualquer valor de campo transverso. Porém, quando H # 0,00 essa divergéncia é

substituida por um méaximo arredondado.
Algum tempo depois, a referéncia [15] utilizou o modelo vidro de spin de Ising SK

com campo transverso para o tratamento do problema do composto LiHo,Y;_,F4. Nesta
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abordagem, o Hamiltoniano do modelo é composto por cinco termos: vidro de spin, campo
transverso, campo longitudinal aleatério, campo longitudinal fixo e um termo referente
a anisotropia (K;;). O modelo foi tratado dentro do formalismo das réplicas e do tempo
imagindrio assim como em [31]. O trabalho em questdao obteve um bom comparativo
para a susceptibilidade magnética nao linear tedrica obtida em relacao aos resultados
experimentais, como pode ser observado na figura 2.9. Porém, a partir da abordagem
utilizada, nao ha como localizar a linha de Almeida-Thouless, e portanto determinar uma
transicao de fase vidro de spin, quando I assume certo valor critico. Basicamente, com I
maior que certo valor, a simetria de réplicas seria recuperada, tal que nao ha A 47 negativo.
Nesse caso, T ¢ localizada somente a partir do parametro de ordem. Contudo, ao ligar
ambos campo aleatdrio e transverso nesta abordagem, nao haveria como determinar o T,
uma vez que haveria a inducao do parametro de ordem via campos, bem como auséncia
de uma linha A4r. Consequentemente, no caso da referéncia [15], é sugerida que nao ha
transicao, primeiro porque o parametro vidro de spin é induzido quando I' # 0, dada a

relacao utilizada entre A e I', e segundo pela nao existéncia da linha A 4.
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Figura 2.9 - Susceptibilidade magnética n3o linear tedrica - J3 x3 x B,. Na janela superior encontra-se o grafico
de x3 x B, experimental, obtido na [23]
Fonte: Figura adaptada de [15, p. 237203-3].

A referéncia [14] propos uma investigagao detalhada do efeito dos campos alea-
térios no comportamento da susceptibilidade nao linear e da linha A 47. Essa investigacao
foi realizada através do modelo vidro de spin de Ising SK, dentro do formalismo das ré-
plicas. O Hamiltoniano utilizado possui termos: vidro de spin, campo aleatério e campo

longitudinal fixo. Tal trabalho mostrou que susceptibilidade nao linear possui uma relagao
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nao apenas com A r mas também com o campo aleatorio, tal relacao é dada por:

_Z 3
X3<T) = ? Y (BJ)Qfl -2

(2.70)

Neste caso, I; é uma funcao de A (campo aleatério) e g (parametro vidro de spin). Neste
caso quando A # 0, a divergéncia em Y3 era substituida pelo maximo arredondado em
uma temperatura 7%, Além disso, a referéncia [14] mostrou que hé transigao de fase VS,
e que esta pode ser demarcada por A4 através da quebra na estabilidade da solugao com
simetria de réplicas. A quebra na estabilidade ocorre para a temperatura em que A g7 = 0,
ou seja Ty. Contudo, a conclusao a respeito de 7™ é que esta nao ¢ uma temperatura de
transicao de fase real, e sim uma temperatura que indica uma fase de Griffiths entre as
fases paramagnética e vidro de spin, que encontra-se na regiao de temperatura 7', de
maneira que Ty < T' < T* em um diagrama 7'/J vs A/J. Com o intuito de uma descri¢ao
mais precisa a respeito de tal sistema, uma anélise do problema dentro de uma abordagem
fermionica foi proposta pela referéncia [16]. Nesta abordagem, os spins sdo descritos como
férmions e o Hamiltoniano do sistema continha termos referentes ao vidro de spin, campo
aleatério e campo transverso fixo. A referéncia [16] propos dois casos distintos para a
relacao entre o campo transverso e o campo aleatorio. No caso em que ambos estao
relacionados através de uma dependéncia onde o campo aleatdrio é uma fungao do campo
transverso A = A(I"), o modelo produziu resultados que coincidem de forma qualitativa
com os encontrados experimentalmente para o composto de LitHo,Y,_,Fy. Tais resultados
dizem respeito a susceptibilidade nao linear, indicando que 7™, temperatura do maximo
de x3 na presenca de campo transverso, nao é uma temperatura de trasicao de fase,
como pode ser observado na figura 2.10 (a). Desta forma, o maximo encontrado em x3 é
um efeito dos campos aleatorios dentro da fase paramagnética. A referéncia em questao
ainda mostra que a transigao VS/PM é demarcada através da linha Asp. Na figura 2.10
(b), pode-se observar o diagrama de fases 7" vs I'/J, a linha vermelha cheia corresponde a
transicao VS/PM, demarcada através da linha A 47, indicando a temperatura de transigao
de fase 7. J4 a linha azul pontilhada exibe a temperatura 7™, obtida através do maximo
arredondado em x3. De acordo com tal referéncia a linha construida a partir de y3 nao

construiu uma transigao de fase real e sim uma fase de Griffiths dentro da fase PM [16].
Como podemos observar os trabalhos tedricos acima citados apresentam uma

divergéncia a respeito da existéncia da fase vidro de spin no composto de LiHo,Y;_,Fy,
na presenga de campo transverso em [31], na presenga de campo aleatério [14] e na presenga
de campo aleatdrio e transverso fixo nas referéncias [15,16]. Estes apresentam resultados
distintos a respeito da relevancia e comportamento da linha \47. Contudo, os trabalhos
mencionados tendem a concordar acerca da relagao entre campos longitudinais aleatérios

e da presenca do maximo arredondado na susceptibilidade nao linear. Porém, os mesmos
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Figura 2.10 - (a) Susceptibilidade magnética n3o linear tedrica - x3 vs I'/J, para temperaturas fixas. (b)
Diagrama de Fase T/J vs I'/J, onde A e I'/J possuem a seguinte relagdo: A = 0.002(I'/J)2.
Fonte: Figuras adaptadas de [16, p. 064201-7,p. 064201-8].

divergem a respeito do significado de T™. Por essas razoes, pode-se pensar em outras
abordagens que possam reproduzir qualitativamente os resultados experimentais, e com
isso contribuir para o esclarecimento a respeito do problema do composto LiHo,Y;_,Fj4.
Com isso em mente, o presente trabalho propoe uma andlise da susceptibilidade nao
linear, assim como de outras grandezas de interesse a descricao de tal sistema, através
do uso do modelo fermionico com ambos campos transverso e longitudinal aleatérios.
O Hamiltoniano é composto por quatro contribuicoes distintas: vidro de spin, campo
transverso aleatorio, campo longitudinal aleatério e campo longitudinal fixo. A seguir, o
capitulo 3 contém a exposicao do modelo tedrico utilizado no presente trabalho, bem como

quais as técnicas analiticas e numéricas empregadas para o seu tratamento.
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3 METODOLOGIA

3.1 Modelo Vidro de Spin de Ising Fermionico com Campos Transverso e

Longitudinal Aleatérios

No Modelo Vidro de Spin Fermionico os spins sao escritos como uma combinagao
bilinear de operadores fermionicos. Este modelo prevé quatro estados distintos por sitio,
dois deles ndo magnéticos (|00) e | 1J)) e dois magnéticos (| 1 0) | 4 0)), estados conhecidos
como nao interagentes e interagentes, respectivamente. Nos estados a dupla ocupacao
segue o principio de exclusao de Pauli. No Modelo Vidro de Spin de Ising Fermionico

com ambos os campos transverso e longitudinal aleatérios, o Hamiltoniano do modelo é

H=-) J;S:5: =2 T:8 = > hS;. (3.1)
¥ 7 %

O primeiro termo do Hamiltoniano acima refere-se a interagao entre os sitios,

definido como:

onde J;; é a vériavél aleatéria de interacao entre os sitios 7 e j. O segundo e terceiro
termos sao correspondentes ao campo transverso aleatério I';, e ao campo longitudinal
aleatorio h;, respectivamente. O operador de spin S é escrito como uma funcao bilinear
dos operadores de criacao e aniquilacao. Os operadores de spin na equacao 3.1 sao definidos

CO1mo:

. 1
SE = —[n;, — ]
7 2 T 310
-y T (3.2)
Slx = 5[ iTCii + CQCZ‘T].

O operador nimero de ocupagao é n; = clgcw, cj-a(cw) sao os operadores de criagao (aniqui-
lagao), com o =1 ou | indicando as projegdes de spin. No modelo, I'; e J;;, h; sdo variavéis
aleatérias com distribuigao de probabilidade trimodal e gaussianas [32], respectivamente,

as quais sao dadas por:

P(D) = pi(T) + 15 L 50, ) + 6(+ )] (3.3)
1/2
PlJy) = [%} exp [—% (Jis — 4J0/N>2} , (3.4)
© 1/2
P = | o] o |~ et — 4?]. (3.5

em que Jy esta relacionado com a interagao ferromagnética e H; refere-se ao campo longi-
tudinal fixo. O parametro p define a fracao de spins que estao sob a influéncia do campo
transverso [32]. A obtencao da funcdo de partigao generalizada para um sistema de muitos

corpos pode ser vista em detalhes no apéndice A, em que para o caso do nosso modelo ela
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¢ dada por:

_ 2T
Z {y;} :/D(¢*¢)€( H%/O dxje ¥ My, (3.6)

A agao A{y,} da equagdo acima é definida pela seguinte equagao:

Ay} = / dr [Z% (——+ ﬁ)%a( ) — (¢>}f0(7),¢ja(7))]' (3.7)

O modelo fermionico prevé quatro estados distintos por sitios, dois interagentes
e dois nao interagentes. Por este motivo, duas abordagens distintas sao consideradas,
as quais sao conhecidas como 2S5 e 4S5 [24]. No caso 25, os estados nao interagentes
sao descartados, restando apenas os estados magnéticos | T 0) e | | 0), com s = 2 e
y; = ix; na equacgao 3.6. Uma das consequéncias da utiliza¢ao da abordagem 25 é que ela
permite uma comparacao direta com os resultados obtidos através do formalismo classico
do modelo SK [6]. Na abordagem 45, os estados magnéticos sao dados por | 1 0) e | | 0)
e 0s nao magnéticos por |00) e | |1), para este caso na equagao 3.6 s =4 e y; = Bp. As
consequéncias da utilizacao do caso 45 é poder considerar efeitos relacionados ao nimero
médio de ocupacao n. Nas equagoes 3.6 e 3.7, ¢* e ¢ sao as variaveis de Grassmann, que
estao relacionadas com os operadores a' e a, de criagao e aniquilacio, respectivamente [33].
As variaveis s e y; sao introduzidas nas equacoes 3.6 e 3.7 para representar de forma
generalizada a fungao de partigao e assumem valores distintos de acordo com a abordagem
utilizada (2S5 ou 45). Na equacdo 3.7, temos que H (¢}, (7),0is(7)) é o Hamiltoniano
resultante e pode ser separado em contribuigoes distintas, correspondentes ao vidro de

spin, campo transverso aleatério e campo longitudinal aleatorio. Desta forma:
H (¢;,(7),0i0(7)) = Hys + Hr, + Hy,. (3.8)
Os termos do lado direito da equacao 3.8 sao dados por:
Hys = ZJUZW 15 (1) Gio (T) D501 (T) Do (7),
Hr, = — ZF@:’ )bi—o(T), (3.9)
Hy, == Z hio % (7)o (7).

Apés a utilizacao das frequéncias de Matsubara (ver apéndice D.1.1 para deta-
lhes), a acao A,; foi separada em contribuicoes distintas: um termo Ar,, o qual contém os
termos relacionados a y; e ao campo transverso aleatdrio, um termo Ay, relacionado com

o campo longitudinal aleatdrio, e por ultimo um termo A,, relacionado com a componente
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vidro de spin, os quais sao definidos a seguir:

r,({T:}) = ZZM wn) vy ({Ti1), (wn), (3.10)

com 7; ' ({T3}) = (iwn +y;) I + BTic”

n({h}) = Z@h Zezs* (3.11)
A=Y Z B S (w')SH(—w'), (3.12)

onde S?(w') = %zw@(w%—w’)gzg(w), comw=2m+1r e w =2mr (m=0,%1,---)
que sao as frequéncias de Matsubara, 0% e ¢® sao as matrizes de Pauli e as matrizes
¢T( ) = [P (w ) (W) e Qj(w) = @;(w))T A aproximagao estatica é realizada, isso

Slgnlﬁca que w = 0. Sendo assim, o termo de acio referente ao vidro de spin torna-se:
Aot = Z BJ;;S(0)S7(0), (3.13)

com

= 2 S o),
) ! (3.14)
0) =5 d(w)ae;(w).

Assim como, explicado na secao 2.4.3, do capitulo 2, ndo ha como obtermos as
médias configuracionais das grandezas fisicas diretamente a partir da equagao 2.43, devido
a forma que a integral da equacao 2.44 é dada. Por este motivo, o método das réplicas é

utilizado, desta forma o (In Z) é escrito como:

(In Z) = lim (2)) =1 (3.15)

n—0 Nn

Desta forma, a energia livre média f por sitio no formalismo das réplicas, sera:

Bf = — lim lim— WZ)arn =1 (3.16)

N—oon—0 n
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onde

(({Z"{Tih)))) arn = <</HP(Jij)dJij/HD(QSLQSa)e(SQZ)NﬁHa

1 2w B
X H %/0 dz € Yje g A {y Tiohi }>> ,
J Iih

iyIlg

(3.17)

COo1m:

{yzaruh b= ZZ\IJ (wn )y _1 {Tih)w a](wn)
+ZZBJ 157:(0)S%,(0) + Aj .

O indice das réplicas o = 1,2...n. A média sobre J;; é calculada considerando a

(3.18)

distribuicao Gaussiana da equagao 3.4 e utilizando a teoria de campo médio os somatdrios

de dois sitios sao reescritos para um tunico sitio, resultando em

{(Z"{T)))ar = <</HD(¢L¢Q)6(SQ”NWQ H%/O ﬂdxme—ymesz‘%i({ﬂ})
832 )\ 16322 N\
X exp ﬂN Z (Z(Sfa) ) + B Z <Z Sﬁi> (3.19)

« %

o) o))

Tihg

onde:

0.({Ti}) = ZZ\I} wn )7 T AT ) Wi (wi)- (3.20)

Usa-se SZ,(0) = SZ,

., por simplicidade.

A transformacao de Hubbard-Stratonovich é utilizada, para a linearizacao dos
termos quadrados (ver apéndice D.1.2 para mais detalhes). Desta forma, através desta

transformacao os campos auxiliares mq, ¢, € gap sao introduzidos, resultando em:

)P <N/qua/Hdma/(l—Iﬁ)anBeXp [NQn({Fi})}> , (3.21)

<<Zn>>«]7ri7hi = e
com N = (BJ+/N/2m)""+1/2 Na aproximacdo estatica, temos:

2,({T}) = 1D s+ 5 an - Zmi + (AT, (3.22)

(af) o
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b =115 /0 daae ™ [ Do) exp Hayy (3.23)

(0

onde

HeffZZAFH Zszsﬁ+@z Sz+@252

« (ozﬁ o

(3.24)

Pode-se notar que as 7 somas sao explicitadas. Pode ser notado que nesse ponto
a média sobre h; usando a distribuicao da equagao 3.5 foi realizada. Como resultado, é
verificado o aparecimento da largura A (ver equagao 3.24). Em adicao, a integral contida
na equacao 3.21 é calculada através do método Steepest Descent, conhecido como método
do ponto de sela, onde g, e gnp sao escolhidos de forma a extremizar o argumento A, da

exponencial da equacao 3.21, tal que:

1 0 2

4o = (ﬂj)z aq lnA _4<< S >>1"1’
1 a z z

GoB = W@lm\a =4 <<<Sasﬁ)>>ri ) (3.25)
2 0

Mo = g e = 2452,

Reescrevendo os somatérios das réplicas da equagao 3.20 para uma tnica réplica, teremos:

> 4asS; ng—q (ZS) D ICHE

af «a (326)

S (85) =0 (%)

Desta forma, o Hamiltoniano efetivo torna-se:

Hepp =) AR +4(BJ)(a—a) ) (S2)° +2(BA)° (Z SZ>

«

2
J)2q (Z S;) +28J0 Y maS;+26H Y S

(3.27)

Novamente a transformacao de Hubbard-Stratonovich é utilizada para linearizar os termos
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quadrados, de forma que obtém-se:

-2z 1 [ _ zfzdfa —vae2
At =TT [ e [F v [ 67 G 5% [Diglon)

X exp {Z [Ag({l“l}) +2BJ/2(q — q)€.5% +2BJ/2q + (A/J)%S;} }
X exp {Z 28J0> maS; +28H, Y S;] } .

[0}

(3.28)

A partir deste ponto a seguinte notacao serd utilizada:

/Dx— —6752,
/Dfa_/dga 220153'

Nas expressoes acima, as varidveis x e ,, sao genéricas. Deve ser lembrando que S7 é

(3.29)

definido na equagao 3.14. Resolvendo a integral de A({I';}), teremos:

- /Dz{/D&e‘Sz”ﬁﬂ {

Considerando a solugdo com simetria de réplicas (apéndice C) e assumindo os

cosh(Bp) + cosh /Z(2,,T) }} (3.30)

limites N — oo e n — 0, a energia livre sera:

5_<]2[q2 q2]_ﬂ LD

(ol

Na equacao acima, quando s = 2 a abordagem 2S5 esta sendo utilizada, e para s = 4 a

1
2 _Z1In2
5 o 2m 511

cosh(Sp) /Df cosh( \/E(Z,S,Fi))}>

V=
(3.31)

r;

abordagem 45. Calculando a média sobre I';, obtém-se:

BTJQ[QQ_QQ}_(S_Q)

Jo
Q= 9 M"‘E
Bpe) +

—p%/Dzln{(S;
—(1—p)%/Dzln[(8

1
0m2 — Z1n?2
B

cosh

/ DE cosh(h(z ,@)} (3.32)

cosh (3 / D¢ cosh(/Z(z 5))1
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onde:

K(z) = (s — 5 )COSh B,u /chosh VZ2(2,8)),

§) = BJI2q+ (A)J)2z+ BIV2(q — )& + B(Jom + Hy), (3.33)
2(2.6) = W3 (=€) + (AT)2
No presente trabalho, a solugao com simetria de réplicas é proposta, onde p = 0

e it = 0 na abordagem 25 e p = cosh (Bu) na abordagem 4S. Neste caso, as equagao para

os parametros de ordem sao dadas por:

/Dz{wa;:zg) (25} (- p/Dz

1= [ 0:[ s [ Pucosini-]

1 z,w)? cosh /Z(z ﬂF )?sinh /=
+-p [ 0 [K<z> / Dw{ =(9) o

wa h(z,w)sinh \/Z(z
K(Z) =(2,8)

] 53

(3.35)

— Zf Dw sinh[h(z,£)] B zf Dw h(z,w)sinh \/Z(z
_p/D K(2) + (1 p)/D ENEED (3.36)

Nas equagoes acima, temos que:

E(2,6) = B%(2,€) + (BT)% (3.37)

Em particular, no sistema fisico em questao, as susceptibilidades magnéticas
linear (1) e nao linear (x3) sd@o quantidades de grande relevancia, dadas pelos coeficientes

da expansao da magnetizacao m em relacao a pequenos campos longitudinais H;, tal que:

m=x1H — xsH} — ..., (3.38)
onde: 5
m
3.39
X1 = 8Hl H_}g ( )
1 0°m

X3 = ———— . (3.40)

3! 8Hl3 Hy50

A obtencao das equagoes analiticas para as susceptibilidades magnéticas linear
e nao linear podem ser vistas com detalhes no apéndice B. A linha de Almeida-Thouless,

a qual descreve a regiao de validade da solucao com simetria de réplicas é dada por Aur
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e é descrita por:

Mar = 1 — 2522 / Dz < [pa(2) — @%(2)]2>Fi , (3.41)

|

(2,6) = h*(2.€) + B°T;
(2,8) = BI(V/2q + (A) )22 + /T - 5) (3.43)
z) = —Coshﬂu—i-focosh VE(z

com

aa;n (Cosh 3(46))} JK(2), (3.42)

onde:

= |

3.2 Calculos Numéricos

As solugoes numéricas para o conjunto de equagoes dos parametros de ordem
(POs) sao obtidas por meio de implementagao de algoritmo em linguagem Fortran. Trata-

se de um conjunto de sistemas nao lineares na forma:

0
F2(x17x27x3> =0 (344)
0

com notagao vetorial F(z) =z — [ [ f(2,y,2)dydz = 0. Nestes, para cdlculo dos valores
de  (POs) que satlsfazem a equacao 3.44, o método de Newton-Raphson é empregado.
Para resolugao das integrais numéricas contidas nas fungoes da equacao 3.44, utiliza-se
a quadratura Gaussiana. A partir do calculo numérico dos POs, resultados na forma de
diagramas de fase sao mostrados. Outras quantidades termodinamicas também podem
ser analisadas. Em particular, no sistema fisico em questao, sao quantidades de grande
relevancia os coeficientes da expansao da magnetizacao m em relagao a pequenos campos
longitudinais H; dada na equacao 3.38. E as susceptibilidades magnéticas linear e nao
linear sao dadas pelas equacgoes 3.39 e 3.40, respectivamente. Salienta-se novamente a
importancia de tais grandezas na caracterizacao do ordenamento VS. Para obtencao dos
X1 € X3 utiliza-se derivacao numérica. Nesse caso, é empregado o método de diferencas
finitas para o cédlculo das derivadas de primeira e terceira ordem. Alternativamente, para
efeitos de comparagao, os resultados numéricos para A/J = 0,00 e I'/J = 0,00 foram

comparados com os resultados analiticos (ver apéndice B ).
Na tabela 3.1 temos a relacao dos simbolos com o parametro relacionado. Para-

metros como I', A, p e T sao considerados parametros de ajustes, estes serdo os parametros

que vao ter seus valores variados durante a realizacao dos calculos numéricos.
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Tabela 3.1 - Pardmetros de ajuste para os célculos numéricos

Simbolo Parametros
r'/J Campo Transverso.
AT Campo Longitudinal Aleatério.
T/J Temperatura.
P Fragao de spins sobre a influéncia de I'/.J.
q Parametro de ordem Vidro de Spin.
AAT Linha de Almeida-Thouless.
X1 Susceptibilidade magnética linear.
X3 Susceptibilidade magnética nao linear.

Neste caso as susceptibilidades x; e x3, € os parametros q e A4, s40 0s parame-
tros de interesse. Estes sao os parametros cujo seus comportamentos serao obtidos através

dos calculos numéricos.
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4 RESULTADOS

Através da resolucao numérica, dos parametros de ordem, as susceptibilidades
magnéticas e a linha A 47 sao obtidas dentro do modelo 25. Como consequéncia, o com-
portamento de tais quantidades é analisado e os diagramas de fase paramagnética/vidro
spin (PM/VS) s@o construidos. Em particular, os parametros de ajuste sdo: a temperatura
T/J, o campo aleatério A/J, o campo transverso ['/.J e a fragdo de spin sob influéncia do
campo transverso p. Os parametros de interesse sao as susceptibilidades magnéticas y; e

X3, 0 parametro de ordem da fase vidro de spin ¢ e a linha de Almeida-Thouless A 7.
A transigado PM/VS pode ser demarcada de duas formas para campo aleatério

nulo, em que para ¢ = 0,00, o sistema encontra-se em uma fase PM e para ¢ > 0,00
uma fase VS. A outra forma de demarcar a transicao vidro de spin é através de Aarp.
Diversos trabalhos mostram que na temperatura de transicao de fase Ay = 0,00, além de
indicar a transicao de fase a linha de Almeida-Thouless indica também o inicio da quebra
da solugao com simetria de réplicas [18,24,26]. E salientado que nos calculos numéricos,
Jo = 0,00 o que implica em m = 0,00 na auséncia de campo magnético longitudinal H;.
Para melhor entendimento dos resultados obtidos, estes serao divididos em duas segoes.
Resultados para p = 0,00 e resultados para p > 0,00, onde p é a fracao de spins sobre a
influéncia do campo transverso. Para p = 0,00, os spins estao sob total influéncia do campo
transverso I'/J, e efeitos quanticos podem ser observados. No caso em que p = 1,00, os
spins nao estao sob a influéncia de I'/.J, ndo havendo assim efeitos de natureza quantica.
O grande foco da andlise dos resultados deste trabalho estd em observar o que ocorre
com os parametros de ordem, linha A 47 e com as susceptibilidades magnéticas no regime

intermediario de p, ou seja 0,00 < p < 1,00.
4.1 Resultados para p = 0,00.

Todos os resultados contidos nesta secao sao para p = 0,00, o que significa que
os spins estao sob total influéncia de I'/J. Essa abordagem esta dentro do limite quantico.
Desta forma, os resultados obtidos para p = 0,00 podem ser qualitativamente comparados
com os obtidos no trabalho da referéncia [16]. A figura 4.1 traz o comportamento de ¢ e
Aar. Tais parametros sao utilizados para a demarcagao da transicao de fase VS/PM. A
transicao de fase VS ocorre para o valor de temperatura 7y na qual o parametro de ordem
q deixa de ser zero. Pode-se observar, através das figuras 4.1 (a) e 4.1 (b), que a transigao
s6 pode ser demarcarda através de g quando A/J = 0,00, j4 que para A/J > 0,00 tal
parametro é induzido e nunca vai a zero. Observa-se também na figura 4.1 que para
ambos os casos I'/J = 0,00 e I'/J = 1,25 para A/J = 0,00 e p = 0,00, a temperatura de
transicao, marcada pelo parametro de ordem ¢, coincide com o valor de temperatura na

qual As7 = 0,00. No caso em que A/J > 0,00, o parametro ¢ é induzido, o que significa
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que ele nao vai a zero. Desta forma, a linha A7 é utilizada para marcar a transicao de
fase. Em particular, Aar = 0,00 em T7%. E salientado que na abordagem com simetria
de réplicas, a validade da solucao ¢é indicada por valores positivos de A 7. Neste caso, a
solucao com simetria de réplicas é instavel dentro da fase vidro de spin, onde A a7 < 0,00.

Como consequéncia, Aar acaba se tornando um parametro para localizacao de T7.

1,6

AJ=0,00 — — ‘ ‘ @ £J=0,00 —— ‘ ‘ ®)
14l MW-025 ] 14 MU=025
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1r a 1r Mt
q Mt S g
08l s 08
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02} S 1 02}
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0 05 1 15 2 0 05 1 1,5 2
1] ™

Figura 4.1 - Parametro de ordem ¢ e linha de Almeida-Thouless A 47, como fun¢des da temperatura. Linhas
cheia e tracejada, respectivamente, para p = 0,00, em (a) para I'/J = 0,00 e em (b) para
I'/J = 1,25, para diversos valores de A/J. Linhas: vermelhas para A/J = 0,00; verdes para
A/J = 0,25 e azuis para A/J = 0,50.

As susceptibilidades magnéticas linear y; e nao linear y3 sao grandezas de funda-
mental importancia, ja que elas possuem comportamentos caracteristicos os quais indicam
a presenca da fase vidro de spin. Tais grandezas fisicas sao obtidas através da expansao da
magnetiza¢do como pode ser visto nas equagoes 3.38, 3.39 e 3.40. Na figura 4.2 (a) tem-se
o comportamento do x; como funcdo da temperatura, para p = 0,00, I'/J = 0,00, e para
dois valores distintos de A/J. Para I'/J = 0,00 ¢ A/J = 0,00 temos uma temperatura de
transi¢ao de fase de Ty = 1,41J. No caso em que A/J = 0,50, o pico na susceptibilidade
magnética linear é substituido por um méximo arredondado. Na figura 4.2 (b) temos o
comportamento de x; vs T para I'/J = 1,25 para p = 0,00 e dois valores distintos de A/J.
Para A/J = 0,00 nota-se o pico em x; em uma 7y = 1,14.J. Quando A/J = 0,50 podemos
observar que x; tem sua forma alterada. De maneira geral, podemos observar nas figuras
4.2 (a) e 4.2 (b) que x; apresenta o pico na temperatura de transi¢do de fase Ty para
A/J = 0,00, o que é caracteristico dos vidros de spin. Observa-se também que o aumento
de T'/J causa uma diminui¢do na temperatura de transicao de fase. Conjuntamente, é
verificado que o aumento de A/J causa uma mudanga na forma de x;, onde o pico para
A/J = 0,00 é substituido por um maximo arredondado para A/J = 0,50. Pode-se notar
também que este maximo arredondado para A/J = 0,50 diminui de intensidade com o
aumento de I'/J.
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Figura 4.2 - Susceptibilidade magnética linear como fun¢3o da temperatura, para A/J = 0,00 e A/J = 0,25,
linhas vermelha cheia e azul tracejada, respectivamente. Em (a) I'/J = 0,00 eem (b) T'/.J = 1,25.
Em ambos os casos a temperatura de transi¢do encontra-se no pico de x; para A/J = 0,00 e é

indicada pela flecha.

2 T T T T
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Figura 4.3 - Susceptibilidade magnética n3o linear como fun¢3o da temperatura para I'/J = 0,00 e p = 0,00,
para A/J = 0,10 (linha verde sélida); 0,25 (linha azul pontilhada); 0,50 (linha rosa tracejada) e
na janela para A/J = 0,00 (linha vermelha sélida).

Na figura 4.3 pode-se observar o comportamento da susceptibilidade magnética
nao linear como um fungao da temperatura, para I'/J = 0,00 e p = 0,00, e valores
distintos de A/J. Na inser¢ao contida na figura 4.3 observa-se o comportamento de ys
para campos transverso e aleatério nulos (I'/J = 0,00 e A/J = 0,00, respectivamente),
em que a linha sélida vermelha mostra clara divergéncia de x3 em 7. Porém, quando
A/J # 0,00 podemos observar que o formato de x3 é alterado, e a divergéncia em Y3
obtida quando A/J = 0,00 é substituida por um méximo arredondado. Nota-se também

que o aumento de A/.J implica na diminui¢ao da intensidade do méximo em y3. Agora, na
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Figura 4.4 - Susceptibilidade magnética n3o linear vs temperatura, para p = 0,00.Em (a) para A/J = 0,00 e
em (b) A/J = 0,25. Em ambos os casos nas linhas sélidas verdes tem-se I'/J = 0,00, tracejadas
vermelhas I'/J = 0,50 e pontilhada/tracejada azuis I'/.JJ = 1,00.

figura 4.4 temos a susceptibilidade nao linear como fun¢ao da temperatura, para p = 0,00
e valores distintos de I'/J. Em ambas figuras 4.4 (a) e 4.4 (b), as linhas sélidas verdes
indicam os resultados para I'/J = 0,00, as tracejadas vermelhas para I'/J = 0,50 e as
pontilhadas/tracejadas azuis para I'/J = 1,00. Na figura 4.4 (a) podemos observar o
comportamento de ys para A/J = 0,00, onde x5 apresenta uma divergéncia, indicando
uma transi¢ao de fase e marcando T%. Tal divergéncia persiste indiferentemente do valor
atribuido a I'/J, o que mostra mais uma vez que a variagao de I'/J ndo altera a forma de
X3. Porém, o aumento de I'/.J causa uma diminui¢do na temperatura de transigao de fase.
Ja na figura 4.4 (b) temos o comportamento de x3 para A/J = 0,25. Neste, observa-se
que a forma de y3 é a de um maximo arredondado. Pode-se notar também que o aumento
de I'/J ocasiona um aumento na intensidade do maximo, assim como a diminuigao da
temperatura onde o maximo é encontrado. Particularmente, I'/J varia a amplitude de x;3
somente quando A/J > 0,00.
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Figura 4.5 - Susceptibilidade magnética n3o linear vs I'/J para valores distintos de T'/J. Em (a) para A/J =
0,00 e p=10,00 e em (b) A/J = 0,25 e p = 0,00.

Nas figuras 4.6, temos o comportamento da susceptibilidade nao linear como
uma fungao do campo transverso, para o caso em que p = 0,00. Na figura 4.6 (a) temos o
comportamento de x3 vs ['/J para trés valores de temperatura distintas, e para A/J =
0,00. Pode-se notar que quando A/J = 0,00 a susceptibilidade nao linear apresenta uma
divergéncia para um determinado valor de I'/J, o qual é denominado campo transverso
critico, para o qual a transigao de fase VS/PM ocorre. Ainda na figura 4.6 (a) podemos
observar que o aumento da temperatura implica em uma diminuigao do I'/J critico, para
o qual a transigdo VS/PM ocorre. Na figura 4.6 (b), o valor do campo aleatério é alterado,
sendo A/J = 0,25, o que resulta na mudanca da forma de y3. Pode-se notar ainda, que
o aumento da temperatura resulta na diminuicao da intensidade do méaximo arredondado

de x3, assim como na diminuigao do valor de I'/J, no qual o méaximo se encontra.
De forma geral o que concluimos desta segao é que a forma das susceptibilidades

magnéticas é alterada apenas quando A # 0,00. Nota-se também que para A/J = 0,00 o
aumento de I'/.J implica na diminuigao da temperatura onde localiza-se o pico de yi, bem
como a divergéncia de x3. Para os resultados em que A/J # 0,00 nota-se que as formas
de x1 e x3 sofrem alteracdo. Nestes casos o aumento de I'/J implica na diminui¢do da
intensidade dos maximos de x; e x3 bem como na diminuicao da temperatura onde estes

maximos se localizam.
4.2 Resultados para p > 0,00.

Nesta secao, os resultados sao obtidos para p > 0,00. Em grande parte destes,
trazemos o comparativo entre os resultados para p = 0,00 e p > 0,00. Para os resultados
em que p = 1,00, temos que os spins nao estao sob influéncia de I'/J, esse limite pode ser
comparado com uma abordagem semi-cldssica. Sendo assim, os resultados obtidos para

p = 1,00 podem ser comparados de forma qualitativa com aqueles obtidos no trabalho da
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referéncia [14]. O diferencial do atual trabalho estd na andlise de valores intermedidrios
de p, onde 0,00 < p < 1,00. Salienta-se que as referéncias [16] e [14] analisaram resultados
que podem ser mapeados aos limites onde p = 0,00 e p = 1,00, respectivamente.

Na figura 4.6 (a), verifica-se que para I'/J = 0,00, a localiza¢ao do pico e con-
sequentemente 7T nao dependem de p, uma vez que ha sobreposicao entre linha cheia
(p = 0,00) e pontilhada (p = 0,50). Em adicao, a inser¢ao mostra que A/J altera a forma
de xi. Porém, na comparacao entre linha cheia e pontilhada, é visto novamente que va-
lores distintos de p produzem resultado idéntico para xi, mesmo quando A/J > 0,00.
Em linhas gerais, quando I'/J = 0,00, pode ser verificado que p nao é capaz de realizar
nenhuma alteracao no comportamento de x; mesmo para A > 0,00. Este resultado esta
relacionado com a escolha das distribui¢oes de probabilidades para os campos aleatorios,
como pode ser visto nas equacao de 3.3 a 3.5, assim como na equacao 3.33. Na figura 4.6
(b), verifica-se que para I'/J = 1,25, T possui uma dependéncia com p. No comparativo
entre as figuras 4.6, (a) e (b), pode ser visto também uma dependéncia do Ty em relacao
a I'/J mesmo para p = 0,00. Por outro lado, nao ha mudanga no x; quanto a sua forma.

Este ainda apresenta um pico mesmo a partir da variacao de p e I'/.J.
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Figura 4.6 - Susceptibilidade magnética linear como fun¢do da temperatura, para A/J = 0,00. Em (a) para
I'/J = 0,00 onde a linha cheia vermelha equivale a p = 0,00 e o simbolo (+) a p = 0,50; na
janela observa-se x1 vs T para para I'/.J = 0,00 onde a linha cheia vermelha equivale a p = 0,00
e o simbolo (+) a p = 0,50 . Em (b), I'/J = 1,25, a linha vermelha sélida equivale a p = 0,00,
verde tracejada a p = 0,50 e a linha azul pontilhada/tracejada a p = 1,00. Em ambos os graficos

as temperaturas de transicdo de fase para cada caso é indicada pela seta.

Contudo, a susceptibilidade magnética linear apresenta uma mudanca drastica
em sua forma com aplicacao de A/J, como pode ser observado na figura 4.7. Nesse caso,
o pico em Y3 da lugar a um maximo, em comparacao com a figura 4.7. Em adi¢ao, nota-se

a dependéncia de T' que indica o méximo com p quando I'/J > 0,00.
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Figura 4.7 - Susceptibilidade magnética linear vs temperatura, para I'/J = 1,25. Em (a) para A/J = 0,25
e em (b) A/J = 0,50, em ambos os casos nas linhas sélidas vermelhas equivalem a p = 0,00,
tracejada verdes a p = 0,50 e pontilhada/tracejadas azuis a p = 1,00.

Na figura 4.8, observa-se o comportamento da susceptibilidade magnética nao
linear para A/J = 0,00, I'/J = 0,00, p = 0,00 e p = 0,50 em (a) e A/J = 0,00,
r'/J =125 p=0,00,p=0,50ep=1,00em (b). Pode-se observar que nos dois casos,
r'/J = 0,00 e T'/J = 1,25, x5 apresenta divergéncia na temperatura de transigdo de
fase Ty. Porém, quando I' = 0,00 e A/J = 0,00, o valor da temperatura para o qual
ocorre a transicao é o mesmo para qualquer valor de p. No entanto, quando I'/J > 0,00

e A/J = 0,00, observa-se a dependéncia de Ty com p.
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Figura 4.8 - Susceptibilidade magnética ndo linear como funcdo da temperatura, para A/J = 0,00. Em (a)
para I'/J = 0,00 onde a linha cheia vermelha equivale a p = 0,00 e o simbolo (+) em azul
ap=0,50. Em (b), I'/J = 1,25, linha vemelha tracejada equivale a p = 0,00, verde sélida a
p = 0,50 e a linha azul pontilhada/tracejada a p = 1,00.

Para A/J > 0,00, conforme figura 4.9, pode ser visto que a divergéncia em

x3 da lugar a uma maximo arredondado. Este maximo arredondado encontra-se a uma
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temperatura 7™, menor que a temperatura da divergéncia em Y3 vista na figura 4.8,
quando A/J = 0,00. Conforme figura 4.9, pode-se notar que, para ambos A/J = 0,25 e
A/J = 0,50, 0 aumento de p eleva a temperatura do maximo e ocasiona uma diminuigao na
intensidade do maximo de x3. Pode-se salientar que este maximo nao localiza a transicao

de fase, conforme ja discutido nas referéncias [14] e [16].
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Figura 4.9 - Susceptibilidade magnética n3o linear vs temperatura, para I'/J = 1,25. Em (a) para A/J = 0,25
e em (b) A/J = 0,50, em ambos os casos nas linhas azuis tem-se p = 0,00, vermelhas p = 0,50
e verdes p = 1,00.

A figura 4.10 mostra o comportamento da susceptibilidade magnética nao linear
vs I'/J para valores distintos do parametro p. Na figura 4.10 (a) temos A/J = 0,00 e
uma temperatura de 7//J = 1,30. Como visto até o presente momento, para A/J =
0,00 a susceptibilidade nao linear apresenta divergéncia em um I'/.J critico de transigao.
Podemos observar também que o I'/J critico possui uma dependéncia com o parametro p.
Particularmente, o aumento de p resulta em um aumento do I'/J critico. No caso da figura
4.10 (b), temos A/J = 0,25 e T'/J = 0,90. Como esperado, a forma da susceptibilidade
nao linear é alterada para A/.J # 0,00 para p # 0,00, assim como no caso em que p = 0,00.
Neste caso, assim como nos resultados anteriores, a relacao de dependéncia entre p e I'/J
se mantém. Logo, o aumento de p ocasiona um aumento no valor de I'/.J onde o méximo

de x3 € localizado, bem como uma diminuicao na intensidade desse maximo.
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Figura 4.10 - Susceptibilidade magnética n3o linear vs I'/.J para valores distintos do pardmetro p. Em (a) para
A/J=0,00eT/J=130eem (b) A/J=0,25eT/J =0,90.

Através do comportamento do parametro de ordem ¢ e da linha A47, os diagra-
mas de fase T'/J vs I'/J e T/J vs A/J, com o objetivo de analisar os efeitos de A/J,
I'/J e p na temperatura de transi¢do de fase, sdo contruidos. Nos diagramas, as linhas

indicam a transigdo da fase Vidro de Spin para a fase Paramagnética (VS/PM).

1,6 T T T T T 1,6
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Figura 4.11 - Diagrama de fase T'/J vs T'/J para: (a) p = 0,00 e (b) p = 0,50. Em ambos os casos as linhas
vermelhas correspondem a A/J = 0,00, verdes a A/J = 0,25 e azuis a A/J = 0,50. Nestes
casos, as linhas indicam uma transi¢do VS/PM com o aumento de T'/J e T'/J.

Na figura 4.11 (a) temos o diagrama de fases T'/J vs I'/J para p = 0,00 e
diferentes valores de A/J. Para A/J = 0,00, pode ser visto que o aumento de I'/J
diminui 7y até a ocorréncia de uma transicao de fase a temperatura nula (7" = 0,00),
ponto este conhecido como ponto critico quantico (PCQ) [24]. Em adigao, é observado
que o aumento de A/J diminui 7y, fazendo com que a &rea da regido vidro de spin

diminua. Por outro lado, ainda é obtida uma transicao de fase em T = 0,00 com aumento
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de T'/J para A/J > 0,00. Desta maneira, ndo ha a ocorréncia de uma transigao de fase
com temperatura nula. J& na figura 4.11 (b), é mostrado o diagrama de fases T'/J vs
I'/J para p = 0,50 para varios A/J. Neste resultado, verifica-se que T ndo apresenta
uma forte dependéncia em relagao a I'/J, quando comparado ao caso p = 0,00. Como
consequéncia, para o intervalo calculado, nao é possivel verificar a existéncia do PCQ.
Em adigao, o aumento de A/J diminui o 7. Porém, nesta situagao, a fraca dependéncia

de Ty em relacao a I'/J ainda é mantida, ndo sendo verificado um PCQ para o intervalo

calculado.
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Figura 4.12 - Diagrama de fase T vs I'/J para: (a) A/J = 0,00 e (b) A/J = 0,25. Em ambos os graficos as
linhas vermelhas correspondem a p = 0,00, verdes a p = 0,50 e azuis a p = 1,00. Nas figuras

acima as linhas indicam uma transi¢do VS/PM, com o aumento de T'/J e I'/J

Na figura 4.12, diagramas de fase T'/J vs I'/J para A/J fixo e valores distintos
de p sdo mostrados. Na figura 4.12 (a), em que A/J = 0,00, o efeito de p sobre Ty pode ser
visto em mais detalhes. Em particular, é destacado que para p = 0,00, pode-se interpretar
que todos os sitios estdo sob influéncia do I'/J. Por outro lado, p = 0,50 implica em
influéncia parcial do I'/J sobre a transigao. Finalmente, p = 1,00 significa que nao héa
influéncia do I'/J sobre Ty, ou seja, a transi¢do ocorre para um mesmo 7 independente
de I'/J. Na figura 4.12 (b) é mostrado que o aumento de A/J diminui T, mas o efeito

do p sobre T} é similar a aquele visto para o caso A/J = 0,00.
Na figura 4.13, o diagrama de fases T'/J vs A/J para p = 0,00 e I'/J = 0,00

¢ mostrado. O objetivo deste resultado ¢ mostrar que A/J diminui o 7. Contudo, pode
ser observado que Ty se torna mais fracamente dependente de A/J a medida que este

parametro aumenta.

4



1,6

I/J=0,00
14 p=0,00

1.2

™

08

0,6

04t

02+t

0 05 1 1,5 2
A

Figura 4.13 - Diagrama de fase T'/J vs A/.J para I'/J = 0,00 e p = 0,00.

Até o momento vimos quais 0os mecanismos que causam a mudanga na forma da
susceptibilidade nao linear. Porém, um ponto muito importante deste trabalho é a analise
dos comportamentos das temperaturas de transi¢ao de fase T (de transicao de fase) e T
(maximo do x3). Na figura 4.14, temos os comportamentos de Aar e s, através dos quais
sao demarcados os valores Ty e T, neste caso para I'/J = 1,20, p = 0,00 e A/J = 0,25.
Particularmente na figura 4.14 (a) temos o comportamento do parametro de ordem ¢ e da
linha A4, estes dois parametros sao utilizados na demarcagao de Ty. A transigdo VS/PM
ocorre na temperatura em que o parametro ¢ deixa de ser zero, ou na temperatura em
que Aar = 0,00. No caso da figura 4.14 (a) a transigao é marcada através de A a7, como
indicado pela seta no grafico. A demarcacao da transicao através de A4 ocorre quando
A/J # 0,00, porque nestes casos A/J induz o parametro ¢, de modo que o parametro ¢
nao possui valor nulo para nenhuma regiao de 7'/J. Sendo assim, através de A a7 = 0,00,
temos que Ty = 0,72J. Na figura 4.14 (b), temos o comportamento da susceptibilidade nao
linear, onde o maximo localiza-se em T* = 1,09.J. A partir da varredura destes parametros

para diversos valores de I'/.J, o diagrama de fases, para Ty e T* pode ser construido.
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Nesse resultado, a linha sélida vermelha demarca o T e a linha tracejada azul marca o
T*. Em ambos os graficos da figuras 4.15 o campo aleatério A/J = 0,25. No caso da
figura 4.15 (a), temos o diagrama para p = 0,00. Neste caso, podemos observar que tanto
para T, quando para T, o aumento do campo transverso leva o sistema a um PCQ. Na
figura 4.15 (b), temos o diagrama para p = 0,50, nota-se que o aumento de I'/.J nao leva

o sistema a um PCQ. Portanto, para p > 0,00, sugere-se que as flutuagoes quanticas nao

0,5 1 1.5 2

pela seta. Em (b) x3 vs T'/J, onde o madximo em x3 localiza a temperatura T*. Em ambos os
casos paraI'/J =1,20, p=0,00e A/J = 0,25

Na figura 4.15 temos os diagramas de fase T'/J vs I'/J para p igual a 0,00 e 0,50.
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Figura 4.15 - Diagrama de fase T/J vs I'/J (linha sélida vermelha) e T'x /J vs I'/J (linha tracejada azul),
para A/J =0,25. Em (a) para p = 0,00 e em (b) para p = 0,50.

dos qualitativamente com os obtidos nas referéncias [14] e [16], nos limites para p = 1,00
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e p = 0,00, respectivamente. Mais importante, trazemos resultados novos quando se trata
de valores intermediarios de p, bem como novos detalhes que dizem respeito a relacao
entre A/J e I'/J. Particularmente, os resultados mostraram que a aplicagdo somente do
campo transverso aleatério nao produz mudanga nas formas de x; e x3 para A/J = 0,00,
o que é condizente com os resultados das referéncias [14] e [16]. Essencialmente, x1 e x3
tem suas formas alteradas apenas com A/J # 0,00. Por outro lado, os ajustes de p e
I'/J implicam nas alteragoes nas intensidades de x; e x3 quando na presenga de campo
aleatorio longitudinal. Em adicao, o parametro p possui uma relagao entre a temperatura
de transicao de fase e o campo transverso critico de transicao. Podemos verificar que o
aumento do p resulta no acréscimo da temperatura de transicao de fase, bem como no au-
mento de I'/J critico. Em relacdo as transi¢oes de fase, verificamos uma transicao de fase
vidro de spin-paramagnética através da existéncia da linha A 47, a qual ¢é localizada abaixo
da temperatura 7% onde se localiza o0 méximo do y3. Em relagao a figura 4.15, indicamos
que a linha demarcada através de T* nao marca uma verdadeira transicao de fase, e sim

uma singularidade dentro da fase paramagnética, conhecida como fase de Griffiths [14,16].
Como foi discutido no capitulo 2, secao 2.5, ha uma controvérsia, tanto tedrica

quanto experimental, relacionada com as fases magnéticas e com o comportamento de
algumas grandezas fisicas do composto de LiHo,Y;_,F4, quando sobre a presenca de
um campo magnético transverso [11-17,23, 31, 34]. Dentro deste contexto, trés pontos

importantes relacionados a essa controvérsia foram destacados na secao 2.5.
Em um primeiro momento, temos a mudanca no comportamento da susceptibi-

lidade magnética nao linear. Esta quantidade apresenta uma divergéncia indicando uma
transicao de fase vidro de spin, em uma temperatura 7', na auséncia de campo transverso
aplicado. Quando na presenca do campo transverso, a divergéncia ¢ substituida por um
maximo arredondado, o qual se localiza em uma temperatura 7*. Essa temperatura 7™
¢ menor que a temperatura 7, sem campo tansverso. A partir dos nossos resultados,
pudemos concluir que tal mudanca no comportamento de y3 ocorre apenas quando ha a
agao do campo aleatério longitudinal, A/J > 0,00. Tal comportamento ocorre tanto no
limite semi-classico como no quantico, onde p = 1,00 e p = 0,00, respectivamente. Estes
resultados, estdo em concordancia com alguns autores [11,13-16,23,31], os quais afirmam
que o campo tranverso induz campos aleatérios dentro do material, gerando esta mudanca
no comportamento de x3. Outra questao levantada na segao 2.5 é qual o significado da
temperatura 7. Assim como nas referéncias [14] e [16], observamos que esta temperatura
nao é uma temperatura de transicao de fase. Na verdade, ela configura alteragoes nas
correlagoes da fase paramagnética, indicando assim uma fase de Griffiths [14, 16]. Essa

variacao nas correlagoes foi observada para os limites de p = 0,00 e p = 1,00.
Uma outra questao importante apresentada na segcao 2.5, é a relagao entre a

temperatura e o campo transverso, no diagrama de fases do composto de LiHo,Y;_,Fy.
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Neste caso, o aumento do campo transverso ocasiona uma diminui¢cao da temperatura de
transicao de fase, T. Esta diminui¢ao de Ty com o aumento do campo transverso leva o
sistema a uma ponto critico quantico, no qual ha transicao de fase a temperatura nula.
Através das nossas andlises observamos que o aparecimento do PCQ esta diretamente
relacionado com o limite quantico, no qual p = 0,00. Neste limite, todos os spins estao
sob a influéncia do campo transverso. Nos casos, em que p > 0,00, limites intermediarios
e semi-cldssico (p = 1,00) ndo ha a obtengao do PCQ. Porém, em todos os casos p = 0,00,
p > 0,00 e p = 1,00 o modelo proposto neste trabalho conseguiu demarcar as transigoes

de fase VS/PM, mostrando assim que hé transigao vidro de spin.
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5 CONSIDERACOES FINAIS

Como visto no capitulo 2 secao 2.2, a fase magnética vidro de spin possui alguns
comportamentos caracteristicos que foram observadas experimentalmente, como pico e di-
vergéncia na susceptibilidade magnética linear e nao linear, respectivamente. Observa-se
também uma remanéncia para T' < T} [1,3]. De forma geral, duas componentes sao ne-
cessarias para que um sistema apresente a fase vidro de spin: aleatoriedade nas interagoes
de spin e frustragao [1]. Desta forma, ao longo dos anos diversos modelos tedricos com
diferentes abordagens foram propostos com o objetivo de tentar entender a fase vidro de
spin, como pode ser visto ainda no capitulo 2, secao 2.4. Na secao 2.4.3 discorremos a
respeito do modelo vidro de spin de Ising SK, o qual é um modelo muito referenciado
quando trata-se de problemas vidro de spin dentro de uma abordagem classica. Porém,
com o passar dos anos, novos sistemas apresentaram a fase vidro de spin. Sendo assim,
outras questoes a respeito deste problema comecaram a ser analisadas. A partir de no-
vas abordagens, diversos fenonemos foram estudados, como a relagao entre transicoes de
fase e potencial quimico [28], bem como efeitos relacionados a flutuagoes quanticas [24] e
transigoes de fase a temperatura nula [23]. Desta forma, novos modelos foram propostos
como o modelo Vidro de Spin de Ising Fermionico, descrito na secao 2.4.4 do capitulo 2,

para o estudo destes fenomenos.
Pode ser enfatizado que diversos sistemas apresentam a fase vidro de spin [1, 3].

Porém, nas tultimas décadas o composto de LiHo,Y;_,F, tem sido o objeto central de
intmeras discussoes. Essencialmente, tal composto apresenta certos comportamentos di-
vergentes, quando sob agdo de campo magnético transverso [12,15,31]. Como vimos ao
longo deste trabalho, a fase vidro de spin é demarcada através da presenca de comporta-
mentos caracteristicos de algumas grandezas fisicas, como por exemplo o comportamento
das susceptibilidades magnéticas linear e nao linear [1,3]. Para campo transverso nulo, o
composto de LiHo,Y;_,F, apresenta uma fase vidro de spin, onde a temperatura de tran-
sicao de fase Ty ¢ indicada através da divergéncia na susceptibilidade nao linear. Porém,
quando o campo transverso nao é nulo, a divergéncia na susceptibilidade nao linear é subs-
tituida por um maximo arredondado, este maximo localiza-se em uma temperatura 7%, a
qual é menor que a temperatura de transicao de fase quando o campo transverso é nulo, ou
seja T* < T} [11]. Outro fenomeno que surge no composto de LiHo,Y;_,F}, relacionado
ao campo transverso, ocorre quando o aumento deste leva o sistema a uma transicao de
fase a temperatura nula, indicando um ponto critico quantico (PCQ) [11]. Alguns traba-
lhos se destacaram na tentativa de descri¢ao tedrica do composto de LiHo,Y,_,F,; com
aplicagao de campo transverso, como pode ser visto de forma resumida na secao 2.5 do
capitulo 2. Estes propuseram abordagens semi-classica e quantica para a descricao deste

sistema.
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Nos trabalhos citados, em particular nas referéncias [15] e [16], e a fim de explicar
a mudanca no comportamento da susceptibilidade nao linear no composto LiHo,Y;_,F},
sugerem uma induc¢ao de campos aleatérios longitudinais por meio da aplicagao de campos
transversos nesses sistemas. Por outro lado, a mudanga no comportamento de y3 levantou
duvidas acerca da transicao de fase. Como consequéncia, podemos dividir os resultados
em dois grupos: os que propuseram uma descricao onde ha transi¢ao de fase vidro de
spin na presenga de campo aleatdrio, como é o caso das referéncias [14] e [16], e em um
segundo grupo as referéncias [31] e [15], os quais na abordagem proposta, nao obtiveram
uma transicao de fase vidro de spin no composto de LiHo,Y;_,F; quando na presenca
de campo aleatério. Ainda que as abordagens [15] e [16] indiquem claramente a presenga
da linha \47 e portanto da transicao de fase na presenca de campos aleatérios, questoes

relacionadas a aleatoriedade e a presenca do maximo em Yy3 ainda permanecem em aberto.
Portanto, para procurar elucidar as questoes acima mencionadas, no presente

trabalho o modelo vidro de spin de Ising fermionico com ambos os campos transverso e
longitudinal aleatérios foi utilizado. Esta abordagem permite investigar profundamente a
questao da aleatorieade. Neste caso, o Hamiltoniano possui quatro termos distintos refe-
rentes, ao vidro de spin, campo transverso aleatério, campo longitudinal aleatorio e campo
longitudinal fixo. O tratamento analitico deste Hamiltoniano comeca a partir da fungao
de particao para sistemas com muitos corpos. As técnicas para a obtencao desta funcao de
particao encontram-se especificadas ao longo do anexo A. A abordagem atual tem como
base a referéncia [16], a qual apresentou resultados tedricos qualitativamente satisfatérios
quando comparados aos resultados experimentais para o composto LiHo,Y,_,F;. Um dos
objetivos da utilizagao de ambos os termos de campos transverso e longitudinal aleatorios
era a verificacao em detalhes dos efeitos do campo aleatério transverso sobre a transigao
de fase e o comportamento da susceptibilidade nao linear. Destaca-se, portanto, uma ana-
lise detalhada dos efeitos dos parametros A/J |, I'/J e p sobre a transicao de fase e as
susceptibilidades a partir dos resultados obtidos. Em adicao, diagramas de fase também

foram construidos.
Com o objetivo de analisarmos com maior clareza os resultados obtidos, estes

foram divididos em duas secoes. Resultados para p = 0,00 e p > 0,00, onde o parametro
p € a fracao de spins sob a influéncia do campo transverso. Para o caso onde p = 0,00,
nota-se que o aumento de I'/J diminui a temperatura de transigao de fase vidro de spin-
paramagnética, assim como indicam as referéncias [14] e [16]. Podemos observar também
que o aumento continuo de I'/J leva o sistema a um ponto critico quantico (PCQ), como
discutido em [23]. Ao longo da se¢ao 4.1 do capitulo 4, podemos observar que as suscepti-
bilidades magnéticas linear e nao linear nao sofrem alteracao em suas formas com o ajuste
de I'/J para p e A/J nulos. Sendo assim, mesmo com a variacdo de I'/J, x1 apresenta

um pico em T, da mesma forma xs apresenta divergencia em 7. Por outro lado, pode-
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se observar também que para p = 0,00 e A/J > 0,00 tais quantidades termodinamicas
mudam sua forma, e o pico em Y; e a divergéncia em Y3 sao substituidos por méaximos
arredondados. Tais resultados estao de acordo com as referéncias [31], [15] e [16], as quais
indicam que a alteracao nas formas de y; e y3 se dao somente por causa da presenca
de campos aleatérios, ja que a alteracao no campo transverso nao causa tal mudanga na

forma das susceptibilidades.
Tratando-se da segunda secao de resultados, secao 4.2 do capitulo 4, onde a fra-

¢ao de spins sob a influéncia do campo transverso é variada, podemos concluir de forma
geral que hd uma dependéncia entre p e I'/J, quando I'/J > 0,00 no que diz respeito
a localizacao da divergéncia do x3 e portanto do Ty. Nota-se através dos graficos das
susceptibilidades como fungées de T'/J (ou I'/J) para um A/J fixo, que o aumento de
p ocasiona um aumento na temperatura de transi¢do de fase 7y (ou no I'/J critico de
transicao). Contudo, pode-se observar também que o pico e a divergéncia nas susceptibi-
lidades linear e nao linear, respectivamente, sé tem suas formas alteradas no caso em que
A/J > 0,00, mesmo quando p > 0,00. Através dos resultados, podemos concluir que além
de alterar a forma das susceptibilidades, o aumento de A/J para um p fixo implica em
uma diminuic¢ao na intensidade dos maximos, que substituem o pico em y; e a divergéncia
em y3 quando A/J = 0,00. Em relagdo a susceptibilidade nao linear podemos ressaltar
também, que no caso em que A/J e T'/J sao fixos, o aumento de p gera um aumento
no valor de I'/J onde se localiza 0 méximo e uma diminui¢do na intensidade de y3. Ja

quando p > 0,00 o aumento de I'/J nao leva o sistema a um PCQ.
Uma questao persistente ao longo da motivagao deste trabalho bem como nas

referéncias aqui utilizadas, é o significado da temperatura 7" do maximo da susceptibi-
lidade nao linear. Para tentar esclarecer essa questdo, um diagrama 7'/J vs I'/J para
A/J = 0,25 foi construido, no qual duas linhas distintas estao demarcadas. Uma das li-
nhas corresponde aos valores de T, demarcados através do parametro g ou da linha A 47.
A outra linha corresponde aos valores onde os maximos de y3 estao localizados. Através
dos resultados e das discussoes referentes ao modelo e aos métodos de demarcacao de fase,
conclui-se que a linha indicada por T nao é uma transicao de fase real, como ocorre no
caso da linha construida através de 7', essa conclusao concorda com os resultados obtidos

nas referéncias [14] e [16].
De um apanhado geral dos diagramas, conclui-se que o aumento de p destréi o

ponto critico quantico, e que o aumento de A/J gera uma diminuigdo nas temperaturas
de transicao de fase, o que ocasiona uma diminui¢ao na regiao correspondente a fase vidro
de spin. Contudo, sabemos que o parametro p controla a fracao de spins sob influéncia do
I'/J. Desta forma, quando p = 1,00 significa auséncia de I'/.J e de efeitos quanticos, sendo
assim podemos considerar esse como um limite semi-classico, e os resultados obtidos neste

limite podem ser comparados qualitativamente com os da referéncia [14]. Por outro lado,
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quando p = 0,00 significa total influéncia do I'/.J sobre o sistema, sendo entao considerado
o limite quantico, tais resultados podem ser equiparados com os da referéncia [16]. Em
regimes intermedidrios, uma rica analise foi obtida. Verifica-se a nao existéncia de PCQ),
bem como observa-se que o ajuste simultaneo de p e I'/.J ndo produz alteragdes nas formas
de x1 e x3 quando na auséncia de A/J. Por outro lado, salienta-se que p e I'/J influenciam
a intensidade dos maximos quando na presenca de A/.J. Em relacao as temperaturas 7
e T, conclui-se que T onde ¢ localizada a divergéncia em y3 é uma temperatura de
transicao de fase. Por outro lado, 7™ pode indicar uma fase de Griffiths, como sugerem as
referéncias [14] e [16]. Em relacao aos diagramas de fase, o aumento de I'/J produz um
PCQ apenas quando p = 0,00 independente do A/J. Por outro lado o aumento de A/J
implica na diminuicao da regiao vidro de spin, independente do valor de p. O parametro

p, por sua vez permite que o modelo alterne entre os limites semi-classico e quantico.
Para finalizar, os resultados obtidos podem ser entao comparados dentro dos seus

respectivos limites com os trabalhos [14] e [16], bem como comparados qualitativamente
com aqueles obtidos experimentalmente para o composto de LiHo,Y;_,Fy [11,23]. Sendo
assim, temos que os resultados obtidos nos limites semi-classico e quantico estao de acordo
com os vistos nas referéncias previamente citadas. Em contrapartida, mostramos uma sé-
rie de novos resultados, relacionados com os valores intermediarios de p. Em relacao aos
campos aleatérios transverso e longitudinal, vimos que quando I'/J # 0,00, o aumento
de p implica em uma mudanca nos valores de temperatura nos quais os maximos, picos
e divergéncias das susceptibilidades sao encontrados, indicando uma clara relagao entre p
e 0 campo transverso, para I'/J # 0,00. Porém, as formas de x; e x3 nao sao alteradas
para A/J = 0,00, mesmo com a varia¢ao de p e I'/J. Vale ressaltar que no presente traba-
lho os campos aleatérios transverso e longitudinal sao ajustados de forma independente,
diferentemente da referéncia [16]. Desta forma, conclui-se através dos resultados que, den-
tro da abordagem proposta, apenas o campo aleatério longitudinal é o responsavel pelas
mudancas nas formas das susceptibilidades. Essencialmente, sem considerar uma relagao
na forma A = A(I',p) as formas de x; e x3 se mantém inalteradas quando A/J = 0,00,

mesmo que os valores atribuidos a p e I'/J sejam modificados.
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A APENDICE A - MODELO VIDRO DE SPIN SHERRINGTON E
KIRKPATRICK (SK)

Neste apéndice vamos explanar as técnicas utilizadas por Sherrington e Kirkpa-
trick no tratamento analitico do Modelo Vidro de Spin de Ising proposto por eles [4,6,25].
O Hamiltoniano do Modelo SK é dado por:

H=-> J;SS; - hz Si. (A.1)

i<j

Neste caso, a introducao de aleatoriedade no Modelo de Ising ocorre pela substituicao de

uma interacao de troca fixa entre os sitios J, por uma variavel de interacao de troca J;;

aleatoria, que segue uma distribuicao de probabilidade Gaussiana:
1 N -n~ (Jij— Jo )2

P(Jij) = ¢/ o€z TN

7\ 5x (A.2)

Devido a forma do Hamiltoniano, surgem dificuldades no calculo do (In Z), bem

como das médias configuracionais das grandezas fisicas, como a energia livre (InZ) =
—B{f). O {In Z) ¢ dado por:

<1DZ> = /P((]Z])dJZ] lIlZ7

onde Z = Tre PH contudo a integral do (In Z) se torna problematica devido ao termo
InTre~PH . Por este motivo, o método das réplicas ¢ utilizado. Este ¢ um artificio mate-

matico para conseguir integrar sobre J;;. Nesta abordagem, o (In Z) é escrito como:
Zm -1
(InZ) = lim L
n—0 n

A funcao de particao no método das réplicas é dado por:

n 1 N —nN(j _Joy
(InZ >:/<Hd¢]¢jj\/%e2ﬂ(‘]” N)>

< (A.3)

n N

x Tr exp <5ZJistgs;*+5hzisg> .

i<j a=1 i=1 a=1

Primeiramente, ¢ resolvida a integral em J;; através das integrais Gaussianas

tabeladas [4]. Em seguida, os somatérios de dois sitios para um tnico sitio i sao reescritos.
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Por fim, é considerado N — oo, tal que:

=)

ok "B :
x Tr exp SN Z(ZS?S?) +2—]\?Z<ZS?> —|—ﬂhZSﬁ

a<f 7 «@

(A.4)

A linearizacao dos termos quadraticos sera feita através de uma identidade ma-

temdtica, conhecida como transformagao de Hubbard-Stratonovich [4], dada por:

e# = \/ ﬂ/Oo JﬁN;Mﬂ/ﬁamz] dm.
2 J_ o

Os termos quadraticos (37, S#S7)? e (32, 5%)? serdo relacionados com os para-
metros auxiliares g,3 € m,, respectivamente. A partir da linearizacao, e com a utilizacao
do método ponto de sela para calculo das integrais em m e ¢ no limite N — oo, teremos

entao:

_BQ’]Q 2 BJO 2 1 L 1 2 72
- G~ 5, Zma+nlnT7’e + 827 (A.5)

(Z")~ 1+ Nn (
a#p e

n—0 4n 2n 4 n
a#L «

— B(f) = lim <_82J2 ZQig - % Z’mi + prr2 + 1nTT€L> . (A.6)

A Energia Livre serda extremizada em relacao aos parametros auxiliares g,z €

Mme. A correlacoes para ¢,z €

e o parametro m, ¢ dado pela correlacao

TrelSe
My = ———
Trel

= (51 (A.8)

Vale ressaltar que para todos os casos L é o Hamiltoniano Efetivo. Os parametros
auxiliares gn,g € m, que surgem devido a aproximacao utilizada sao na verdade os parame-
tros de ordem deste modelo. Esta conclusao é obtida através do resultado do tratamento
analitico e da comparagao com as equacoes para os parametros de ordem do Modelo de

Ising (campo médio e alcance infinito).
A utilizacao do método de simetria de réplicas implica que g,3 e m, tenham
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dependéncia explicita nos indices de réplicas a e § para que a energia livre e os parametros
de ordem possam ser calculados. A dependéncia desses indices nao deve afetar a fisica do
sistema, pois as réplicas foram introduzidas artificialmente por conveniéncia do calculo da
média configuracional. Desta forma é assumida solugao com a simetria de réplicas onde
dop = q € My = m. A partir desta condicao, a solucao com simetria de réplicas sera obtida.
Neste caso, calculando o traco da equacao A.6, e linearizando os termos ao quadrado que

resultaram do calculo do trago, teremos a energia livre

B —B2J2

B
=By == [-n(n = 1)¢*] = 5 Znm’+
n 2n A9
1 00 o BZJQ 62J2 ( : )
+ —In |1+ n/ DZ1n2cosh fH(z) — qn| + .
n oo 2 4
Tomando o limite n — 0 ¢ utilizando = In[1 + An] = 2 An = A, teremos:
- B2 . Bl o0 -
—B(f) = 1 (1—q)° — - m + DZ1n2cosh fH(z). (A.10)

A obtencao dos parametros de ordem ocorre através da extremizacao da equacao

da Energia Livre em relagao ao parametro de interesse, ¢ e m. Desta forma

m = /OO DZ tanh BH (z), (A.11)

q= /DZ tanh® SH (), (A.12)

com H(z) = J,/qz + Jom + h.
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B APENDICE B - EXPANSAO DA MAGNETIZACAO E OBTEN-
CAO DAS SUSCEPTIBILIDADES MAGNETICAS

Como pode ser visto no capitulo 2, secao 2.2, as susceptibilidades magnéticas,
linear e nao linear sao grandezas de grande importancia na caracterizacao da fase vidro

de spin. Teoricamente tais grandezas sao obtidas através da expansao da magnetizacao:

m = x1h + xsh® + ... (B.1)
onde: 5
™m
X1 = 577 ; (B.2)

OH, H;—0
1 0m

X3 = ————= . (B.3)
3! GHE’ Hy—50

Nas equagoes acima, X1 e X3 sao as susceptibilidades magnéticas linear e nao linear,

respectivamente [1].
Para o caso do modelo Fermionico (Modelo 2S) para A e I' nulos em que ¢ = 1,

e considerando um campo externo pequeno h, a magnetizacao m e o parametro de ordem

vidro de spin ¢ podem ser expandidos na fase PM, como:

q(h) = 0go + Oqih + goh* + Ogzh?;

(BA)
m(h) = x1h + x3h®

Substituindo a equagao B.4 em:
m = / D= tanh(B(Jy2/g(h) + JoM (h) + b)) (B.5)

com J; = Jv/2. Depois expandindo o lado direito da equacao B.5, obtém-se:

R 6f1(m7Q) ) o)
X1 = }llif(l) —on BJox1 + B (B.6)
X3 h—0  Oh3
2 23 733 23 722 23, 72 23 23. 12, 733 (B.7)
_ __3BJOX3 + B2 J5xi + 30°J5xT + (35°qeJ7 + 36%) Jox1 + 36°qx T + 5
3 )
Sendo assim: 6_
— _ B.8
X1 1_ BJO’ ( )
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e também:

132X 4 38° I + (38° TP a2 + 38°) Joxa + 38°Jige + 5

= _ B.9
X3 3 1— 3, (B.9)
Temos que:
q= /Dz tanh?(B(Jy2+/q(h) + JoM(h) + h)). (B.10)
Expandindo o lado direito da equacao B.10, o seguinte termo pode ser obtido:
. 9% fy(myg _ _ o
&= % = B2Joxi +28%Joxa + B2 + B JP g, (B.11)
com: _ _ _ _ _
. BEIEXG + 26 Jox1 + B° ~ (Bdoxa + B)?
P2 = =3 = = (B.12)
1—(811) 1—(B5)
Desta forma: _ - - S
i — _% (BJox1 + ) 4;35685(]0)(1 +5) iz (B.13)
— PJo
Com x1 = BJox1 + B, xs € gz dados por:
1x3 + 3x1(BJ1)?
3 = _gxl 1”;@ ORY (B.14)
— PJo
2
_ X1
Substituindo a equacao B.15 em B.14, teremos que:
3 1 2 2 2 4 1 9 R 2
X7 +2(84)° _ xi1+2(84) (B.16)

BT T30 B 1— (Bh)? | 3B 1—(BA)

A susceptibilidade vidro de spin pode ser medida através da seguinte relagao com ys:

X3 = B (Xvs - 252) . (Bl?)
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C APENDICE C - ESTABILIDADE DA SOLUCAO COM SIME-
TRIA DE REPLICAS

Em uma primeira aproximacao, é empregada a solug¢ao com simetria de réplicas.

Neste aproximacao, a representacao matricial do parametro de ordem g,5 ¢ dada por:

Gaa 4aB -+ Yap dir q12 ... (qin Cj q ... g
Qop oo -+ Gop | |4 Q2 .- G| |4 T ... ¢
a8 YGaB --- Yoo dn1 4n2 ... Q4nn q q ... q

Ainda que a escolha desta parametrizagao resulte em bons resultados no que diz respeito a
localizacao da transicao de fase, a solucao com simetria de réplicas produz valores negati-
vos para a entropia em temperaturas muito baixas. Tal efeito sugere uma instabilidade na
solugao com simetria de réplicas. Por este motivo, torna-se importante encontrar a regiao
onde a solugao com simetria de réplicas é vélida [26,34]. Para isso, pequenos desvios sao
feitos ao redor da solugdo com simetria de réplica (ver equacao (3.22)). Essencialmente,
os pontos estaciondrios da equagdo (3.22) sao perturbados pelas quantidades (&4, 7as)-
Consequentemente, o desvio A,,(£4,ma8) = Qn(PasGas) — 2n(Pa + 280, Gap + Nap) € obtido

pela expansao de 4, até segunda ordem em (&,,703):

Z Ga B£Q£B + 2 Z Ga Byganﬁy + Z GaC 'yunag‘nwlla (Cl)
o, (Bv) (a€),(7v)
em que
5 z Qz z Qz z QZ
Gap = 52J2 — 16((55555555)) + 16((5552))((5555)) = (A= B)das + B;  (C.2)
Z QzZ Qz Q% z Qz z Qz CSGCY:BOUV

Gaﬁl/ = _16<<SaSaSﬁSV>> + 16<<Sa5a>><<sﬂsu>> = D se a 7£ B o v (03)

5 P se al = vyv

Gocor = 3373 — 1(SLSESTS0) +16USISDI(S;S0)) = | @se a=7(¢# ).
R.

(C.4)

Os autovalores associados com a Matriz Hessiana estao de acordo com aqueles

obtidos nas referéncias [26,34]. No limite n — 0, sdo trés os autovalores distintos:

A =[A— B+ (P—4Q +3R) + VU]/2 (C.5)
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Aar =P —2Q + R, (C.6)
onde
U=[(A-B)—(P-4Q +3R)]> - 8(C — D)*. (C.7)
Como resultado
1 2 2 4
P-1Q+3R =5 - [ D) - 1n()A@ + 34, (©)
P=20+ R=yzm — [ Dxfeals) - A1) (©9)
A=B= 5~ [ Deloie) - A (©.10)
¢=D= [ D([(@)(2) - pale)er (] (C11)
on(z) = {/ D{aal_:n (cosh E(z,{))] JK(2), (C.12)
2(2,8) = W*(2,€) + B°TF com h(2,€) = BJ(\/2q + (A)T)%z + \/2(p — ¢)§), e
K(z) = i ; 2 cosh B + /D£ cosh /Z(2,£). (C.13)

Basicamente, a solugao estavel ocorre quando os autovalores Ay e A 7 sao todos positivos.
No modelo fermionico, a condicao de estabilidade nao é satisfeita para A 47 em determinada
regiao de T'/J. Por este motivo, o limite da estabilidade serd indicada a partir da linha

de Almeida-Thouless [26,34].
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D APENDICE D - MODELO VIDRO DE SPIN FERMIONICO

D.1 Modelo Vidro de Spin Fermiénico com Campos Transverso e Longitudi-

nal Aleatdrios

Este apéndice contém material complementar, referente ao tratamento analitico
do Modelo Vidro de Spin Fermionico, tanto ao que diz respeito a revisao encontrada no

Capitulo (2), se¢ao (2.4.4). Quanto no Capitulo (3), este contendo a metodologia utilizada.
D.1.1 Frequéncias de Matsubara

A agao na Equagao (3.7) pode ser separada em contribuicoes distintas, separa-se
Ay em um termo Ar,, o qual contém os termos relacionados a y; e ao campo transverso
aleatério, um termo A;, relacionado com o campo longitudinal aleatério, e por ultimo um
termo A, relacionada com a componente vidro de spin. A componente relacionada com

o campo transverso aleatério é dada por:

Ari :/BdTZ
0

jo

o :
950) (g + 2 ) 01) 4T3, (oo @)
T p
A componente relacionada com o vidro de spin sera:
Ay = 10500 65, (1000 (1) ()60 (7). 02)

Da transformada de Fourier:

W

$jo (1) = Ze 5 G jo(wn)
i (D.3)
¢ja(7_) = Zei A ija(wm)

Wm

A Equacao (D.1), Ar, torna-se [18,24]:

ﬁ . .
A = Z/ dr exp (@ng B ZanT>
m,n 0

X %Z (350 (W) (iwn +Y5) Gjo(wn) + BT (W) dj—a(wn)] -
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De maneira similar, A, é entao descrito em funcao das frequéncias de Matsubara, tem-se

entao:
A i(wp —wy)T (W, — ws)T
Ays = /dTeXp( P - : 2 )
2, 5 ;
1 * *
X {Z D T Y 00 G (W) bio(We) B (we) o (wr)} : (D.4)
i oo’
Utilizando
Q’y =Wp —Wg ; Q, = Wr — Ws, (D5)
obtem-se
B . .
Ays = Z / dT exp (ZQWT — ZQ—VT>
oo 5 B
(D.6)

1
X {Z Z Jij Z oo’ ¢, (S0 + wq)d)w(wq)qﬁja, (wr — ) Pj0r (Wr>} _
v oo

As integrais nas Equagoes (D.4) e (D.6) s@o resolvidas através da utilizacao da seguinte

identidade:
L . .
nTr  imnT 0 se m#n
ex — dr = D.7
/ L P ( L L ) { 2L se m =n. ( )

Desta forma, Ar,({I';}) torna-se:

Ar () = Y0 D [050(wn) (iwn + 1) Sjo(wn) + &5 (wn) BTid—o (wn)] - (D.8)

jo n
A Equacao (D.8) pode ser escrita em forma matricial

iwn + Yj 6Fz
Brz twy, + Y

A (T =D | dwn) @) |

J:m

¢j1(wn)

[ ¢jT(wn) ] : (D.9)

onde os spinores da matriz contida em (D.9) sdo dados por

Pjt(wn
@MP{%M>%MH;QMF[%@”. (D.10)
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Sendo assim, Ar, ({I';}) pode ser escrito como:

r({l:}) = ZZ@ wn); 6 (wn). (D.11)

As matrizes de Pauli sao utilizadas na representacio de v; '({T';}) e Ay, de forma que:

1 —1 1 0
10 v 0 0 -1

onde 7;1({1’1}) é dado por
% H({Ti}) = (iwn + ;) I + BLig”, (D.13)

com I sendo a matriz identidade. Entao A, sera
1 . 1 .
v = 32 305 3 5 30 000y + )iy 30" — )i (), (DAY
i ¥ oq o'r
em que o indica as projecoes de spin, ¢ =71 ou . Usando

S;(© Z 0075 (2y + Wg) o (wy),
(D.15)
Z 0’ Gl (wr = £0y)djor (),
pode-se reescrever A,, como

ZZBJ”SZ SZ(—€,). (D.16)

Os operadores de spin S7(€2,) e S5(—(2,) possuem a seguinte forma matricial

Sz'z(Qv) - [ fT(Q’Y +wq) ¢Z¢(Qv +wq) } [ (1) _01 ] [ zllézq; ] ) (D-17)

Sﬁz(_Qv) = [ ;T<wr —Q,) ¢;¢(wr - Q) ]

Lo ] [¢jT(wT> ] (D.18)
0 —1 ]| ¢jlwr)

Utilizando a notagao das matrizes de spinores e Pauli, S7(2,) e S7(—(2,) tornam-se:

:%Z?I(Wﬁ@y)gzg( Zcb* = )00 (W) (D.19)
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onde w e  sdo fungoes periddicas e antiperiddicas, definidas por w,, = (2m)m e Q,, = (2n+
1)m, respectivamente. Na aproximacao estdtica, as flutuagoes de tempo nas correlagdes

spin-spin sao negligenciadas. Portanto, o termo €2, = 0, resultando em:

A=Y B7,57(0)S5(0). (D.20)

]
Salienta-se que A% é a componente vidro de spin estdtica. Desta forma, utilizando as
frequéncias de Matsubara, o formalismo de Grassman e a transformada de Fourier, a agao

torna-se:

A{p} = Z Y S wa)y;  ({Tihe, (wn) + Z BJi3:5;(0)57(0). (D.21)

D.1.2 Tranformacao de Hubbard-Stratonovich

Quando a aproximacao de campo médio é utilizada, os somatorios em dois sitios
sao reescritos para um tunico sitio resultando na equacao 3.19. Desta forma dois termos de
somatoérios ao quadro surgem, a linearizacao destes termos ¢é realizada através da Tran-

formacao de Hubbard-Stratonovich, a qual é descrita por:

onde z é o campo auxiliar. Desta maneira utilizando a identidade acima, nas exponen-
ciais que contém os somatérios ao quadrado da Equacao (3.19), obtem-se as seguintes

exXpressoes:

8(8.J)? AN N INENE
N Z(;w) V] [T

X exp (#ﬂ‘])z Zqi + 4(ﬁj)2 ZQQ(S;Q)2> )

(D.22)
exp —16(]%]) Z( _ja fﬁ) =\ —N<62{T)2/2/quaﬁ

af ()

xexp | =N(BI) D a2y +8(8I) D 4apSiaSis
(aB) Jjap

(D.23)
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2
J INBJ —NBJ,
exp 2% (Z Sjﬂ> = ZBW 0 /Hdmae:vp ( 26 Omi +BJ0maZSf‘) )
« (o) «

(D.24)
Através da utilizagao da transformada de Hubbard-Stratonovich os campos au-

xiliares Mg, ¢o € gap sao introduzidos.
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A ANEXO A - TRATAMENTO DE SISTEMAS COM MUITOS
CORPOS

A.1 Segunda Quantizacgao

Na mecanica quantica a primeira quantizagao trata de problemas descritos em
termos dos operadores posicao e momento. J& a integral de caminho de Feymann é uma
integral em todas as diregoes, onde as coordenadas sao operadores no formalismo Hamil-
toniano. No caso da segunda quantizacao, podem-se tratar problemas de muitos corpos
através de teorias de campos. Neste caso, sao utilizados dois operadores: o de criagao e o

de aniquilagao de particulas [33].
A.1.1 Operadores de Criagao e Aniquilagao

Quando trata-se de sistema de muitos corpos, a utilizacao de operadores de
criacao e aniquilacao ¢ uma abordagem adequada para a descricao de estados de muitas
particulas e do operador de muitos corpos. Os operadores de criagao e aniquilagao geram
todo o espacgo desejado através da agdo em um tnico estado [33]. Sendo assim, para cada
estado de particula tnica |\ >, define-se um operador de criagao a:r\. Este operador criagao
pode criar particulas do tipo bdsons ou férmions, e atua em qualquer estado de simetria

ou antissimetia |A;... Ay} referente ao espago criado [33]. Deste modo temos:
all A An} = A An ) (A1)
Utilizando uma base ortonormal {|);)}, teremos:

al| A AN = Vs F 1AL A, (A.2)

O ntimero médio de ocupacao do estado |[A) em |A;...A\y) é dado por n,. As equagoes
(A.1) e (A.2), nao diferenciam o tipo de particula que esta sendo tratada, ou seja nao
diferenciam férmions de bésons. Os simbolos a e at denotam os operadores de aniquilacdo
e criacao, respectivamente. O operador ai\ adiciona uma particula no estado |A) no estado
em que opera, e simetriza ou antissimetriza o novo estado. Os estados simetrizados estao

relacionados com os bésons, e os antissimetrizados com os férmions [33].
Ao contrario de um estado de muitas particulas, na abordagem de operadores de

criacao e aniquilagao, um estado com zero particulas é construido, o qual é denotado por
|0}, e é conhecido como estado de vécuo [33]. A atuagao do operador cria¢ao no estado de

vécuo cria particulas no estado |\). Desta forma

aj o) = ). (A3)
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O espaco de Fock ¢é usado para descrever um estado com um niimero de variaveis
ou particulas desconhecidos. Como estamos falando de sistemas de muitos corpos ele é de
extrema utilidade. A criacdo de uma base |A1...Ax} ou |A1...Ay) no espaco de Fock é feita
através da agao repetida do operador criagdo no vacuo |0), e é descrita respectivamente

por:
A1 AN} = ai\laiz ...aKN |0)
(A.4)

1
A An) = al al,...al ,|0).

I, na!
Desta forma, o operador criagao gera todo o espago de Fock [33]. As propriedades
de simetria e antissimetria do estado de muitos corpos geram relagoes de comutacgao e
anticomutagao entre os operadores de criagao. Dado um estado |A;...Ax} e um estado

qualquer de particula tnica |A) e |u), teremos:
alal A Ant = M A} = calal [\ A (A.5)

As propriedades de permutacao de estados sao utilizadas, e ¢ serd igual a +1
para bésons e —1 para férmions [33]. A equagao acima é vélida para qualquer estado, e

os operadores de criacao satisfazem a seguinte equacao:
P Tt —
aya, — saya, = 0. (A.6)
A relagao de comutacao para os operadores de criacao é dada por:

[a}, al = [a}a}] = ala

I —ca ai = 0. (A.7)

t
{7 jz

A relacao de comutagao para os operadores de aniquilacao é equivalente a dos

operadores de criacao e é dada por
[ax, au]—c = ara,] = ara, — ayay = 0. (A.8)

A acdo do operador aniquilacao ay é obtida avaliando seu elemento matricial

entre dois estados arbitrarios, através do adjunto da equagao (A.1), sendo assim

{ai...anm|ax|Br...00} = {Aaq...an|Bi...6n }- (A.9)

no caso do operador aniquilagao, quando este atua no vacuo ele nao produz particula

alguma, de forma que:
CL>\|0> = 0,

ol =0 (A.10)

As relagoes de comutacao entre os operadores de criacao e aniquilagao, para dois
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estados |\) e |u) de uma base ortonormal {|a)}, sdo dadas por

a,\amal...an} = O\upar ...} + Zgié,\ai
= (A.11)

&1dzan}

Oél...di...Oén},

n
aLa,\|,ua1...an} = Z §" e,

i=1

Os operadores de criacao e aniquilacao satisfazem a seguinte equagao

[CL,\,CLL]_C = a,\aL - gaLaA = O (A.12)
Neste caso, a relagao de comutacao é dada para bdsons por [a,\,aL], = 0y, € a relagao de

anticomutacao para férmions ¢ [ay,af ] = oy, [33].

Além dos operadores de aniquilacao e criacao gerarem todo o espaco desejado
(Hilbert, Fock, Estados Coerentes, etc.), pode-se introduzir um novo operador, o operador
numeérico n,, o qual é utilizado para representar um operador em uma base diagonal. As-
sim, um novo operador pode ser escrito em termos dos operadores de criacao e aniquilagao
em uma base diagonal, e depois essa base diagonal pode ser transformada em uma base
geral [33], tal que

n = ala,. (A.13)

A agao do operador 7, em um estado |¢) é a de contar quantas particulas estdo em um

estados |a) e em um estado |¢):

folon...an}y = alaqlay...ay},

N
= (Z 5aai> |Oél...di...OéN}.
=1

(A.14)

~ . s N ’ p ,
Na equacdo acima, o somatoério ) ;" aq, nos dd o nimero de particulas no estado |«)

em |a;...d;...ay }. Desta forma, o operador N fornece o niimero total de particulas em um

N = era = ZGL%- (A.15)

Apresenta-se nesta secao uma pequena revisao dos operadores de criacao e ani-

dado estado, onde

quilagao, para mais detalhes a respeito deste formalismo ver a referéncia [33]. O forma-
lismo de tais operadores serao utilizados no caso do presente trabalho na realizacao da
descricao quantica e estatistica do modelo tedrico utilizado. A diferenca é que nesta secao
apresenta-se uma abordagem geral de tais operadores, sem uma definicao definitiva do
espaco em que os operadores estao atuando ou gerando. No caso do Modelo Vidro de Spin

Fermionico o Espaco dos Estados Coerentes é o espago utilizado.
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A.1.2 Espaco dos Estados Coerentes

Uma base muito utilizada, principalmente no tratamento de sistemas com mui-
tos corpos, ¢ a base dos estados coerentes. Essa base ¢ andloga a base dos autoestados
da posicdo na mecanica quantica usual. A base dos estados coerentes nao é uma base
ortonormal, porém ela abrange todo o espago de Fock. O espaco de Fock é usado para
descrever um estado com um nimero de variaveis ou particulas desconhecidos, o qual
pode ser totalmente criado a partir dos operadores de criagao e aniquilacao de particulas.
Em adigao, os estados de posigao |r) sao definidos como autoestados de 7:", e os estados
coerentes sao definidos como autoestados dos operadores de aniquilagao [33]. Se um vetor

genérico |¢) é definido no espago de Fock, pode-se expandir este vetor como:

0) =" > oranlran). (A.16)

n=0 aiy...an

O vetor |¢) possui componente com um nimero minimo de particulas, e se 0 ope-
rador criacao for aplicado sobre |¢), 0 niimero minimo de particulas em |¢) serd aumentado
em 1. Assim, os estados resultantes nao podem ser um multiplo do estado original. Desta
forma, um operador de criagao nao pode ter um autoestado. Todavia, se o operador de ani-
quilagao for aplicado em |¢), teremos a diminuigao de uma particula do niimero méximo
de particulas em |¢). Pelo fato de |¢) poder conter componentes com todos os nimeros de
particulas, nada impede de |¢) ser um autoestado [33]. A construcao de um autoestado

|¢) do operador de aniquilagao, é descrita por:

aald) = ¢al®). (A.17)

Quando mais de um operador de aniquilacao atua sobre um estado coerente, dife-
rencas importantes entre férmions e bésons surgem. Desta forma, as relagoes de comutacao

e anticomutacao resultam em relagoes correspondentes para os autovalores:

[¢aa¢/5]—< =0. (A.18)

A diferenca é que no caso em que as particulas sao bésons os autovalores co-
mutam. Logo, a acdo do operador de aniquilagao sobre |¢) pode ser calculada direta-
mente. Porém, no caso em que as particulas sao férmions os autovalores nao comutam,
ou seja sao anticomutantes. Neste ultimo caso, a introducao do nimero anticomutador,
conhecido como variaveis de Grassmann se faz necessaria, devido a anticomutacao dos

autovalores [33].
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A.1.3 Algebra de Grassmann

Na construgao dos estados coerentes para os férmions é necessario a introducao
do nimero anticomutador. Isso ocorre devido a nao comutatividade dos autoestados do
operador de aniquilagao para os férmions. A algebra que trata deste niimero anticomutador
é chamada de &lgebra de Grassmann [33]. Tal dlgebra é definida por um conjunto de

geradores, &,, com o = 1,....n, em que os geradores sao anticomutantes de forma que:

§adp + 8580 =0, (A.19)

onde
£ =0. (A.20)

(67

A base na algebra de Grassmann é composta por todos os produtos distintos
dos geradores. Logo, um ntimero nesta algebra é uma combinagao linear com coeficientes
complexos do nimero {1,&,1,£02,---Ea1&a2---Ean}, com indices ordenados oy < ag < ... <
a,. A dimensao é dada por 2", e n é o nimero dos geradores. Os elementos da base sao
produzidos através de duas possibilidades de incluir um gerador, o qual pode assumir
valores 0 ou 1, para cada um dos n geradores. A matriz que representa o nimero de
Grassmann possui uma dimensao 2" x 2" [33]. Dado um conjunto de geradores dado por
n = 2p, &, é um gerador, e teremos um operador conjugado dado por £. Sendo assim,

tem-se as propriedades referentes aos geradores conjugados:

(50() = 6@7 (A21)
(5;)* = foz-
Se A for um nimero complexo
(Aa)™ = A& (A.22)
Para qualquer produto de geradores
(Sar--Ean)” = €060 1o~ (A.23)

Considerando a algebra de Grassmann para dois geradores, os quais sao denota-
dos por £ e £, onde a dlgebra serd gerada por quatro nimeros {1,&,&*, ¢} [33]. Desta
forma, teremos que uma funcao qualquer que serd uma funcao linear, devido a propriedade
(A.20), e assim

f(&) = fo+ fi& (A.24)

A equacao acima é a representagao de uma funcao de onda nos estados coerentes.

A representacao de um operador nos estados coerentes, através da algebra de Grassmann
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serd uma funcao de £* e £, dada por:

A(E78) = ap + ai§ + a1 + ad*s. (A.25)

A derivada de uma fungao varidvel de Grassmann é definida de forma similar as

Xik
o¢

&, a variavel € deve ser anticomutada até que seja adjacente a 8%. Consequentemente

das fungbes complexas ordindrias [33]. Porém, para que o operador derivada = atue em

8 * _ a * _ *
G €0 = g = ¢ (A.26)
O A6 = a1 - an€’
¢ S) = a1 — G126
0
8§*A(5*7§) = a1 — a2, (A.27)
0 0 0 0
— A" ) = —app = —— *8).
E importante ressaltar que na ultima igualdade acima os operadores 8%* e 8%

anticomutam. Neste caso, as integrais nao sao semelhantes as somas de Riemann, sendo
assim € necessario definir as integrais sobre as variaveis de Grassmann. Nesta, a integral

de uma forma diferencial exata é zero. Logo, a integral de 1 é 0, uma vez que 1 é o derivado

/d§1 ~0,

de £. De forma geral, teremos:

(A.28)
/ dgg = 1.
Verificamos, de maneira similar, para o caso do adjunto:
/ d&*1 =0,
(A.29)

/ dere = 1.

Porém, ao contrario de uma integral de Riemann em que dx é uma variavel real
infinitesimal, d¢ nao é um nimero de Grassmann [33]. Utilizando a definigdo contida na

equacao (A.24), e utilizando as regras que definem as integrais de Grassmann, obtem-se:

[ o= 1. (A.30)
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Utilizando a equacao (A.25), tem-se que:

/ JEA(E ) = / 4 (a0 + arE + IE" + af'€) = ar — ané”,
/df*A(f*f) = a1 + ap, (A.31)
/ A€ AEA(E" €)= —ary = — / dEdE* A(E" ).

As convencoes utilizadas na descrigao das integrais de Grassmann tém como
consequencia resultados semelhantes com os obtidos através do formalismo das integragoes

complexas [33]. Considerando a seguinte definigdo para uma funcao ¢ de Grassmann:

5(6€) = [ dnene),
— [ an =i~ ¢, (4.32)
— -9

Com a intencao de verificar se essa definicao tem o comportamento desejado e usando a

equagao (A.24), obtém-se

/ AES(EE)F(E) = — / 9/ (6 — ) (fo + 1),
= fo + fi&, (A.33)
— £(9).

para qualquer funcao f(£). O produto escalar da fungdo de Grassmann é dado por:

(flg) = / de* e £ ()9 7). (A.34)

A fungao f(&) estd definida na equacao (A.24), de forma similar: g(§) = go + ¢1§. A partir

da equagao (A.34), pode-se ver que:

(7lg) = [ derde(t =€ + Fi€)an + €.
= / d€*dEE™E fo 90 + / derdece” o, (A.35)

= fo90 + fro1.

O formalismo de Grassmann é extremamente necessario para a utilizacao dos es-
tados coerentes para férmions [33], ja que dentro do tratamento de férmions ha operadores

que nao comutam.
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A.1.4 Estados Coerentes Para Férmions

A élgebra de Grassmann G associa cada gerador &, com um operador de ani-
quilacdo a,, e cada gerador £ com um operador de criacao al, [33]. O espaco de Fock
generalizado é construido a partir de um conjunto de combinagoes lineares dos estados do
espaco de Fock para férmions (F) com coeficientes na algebra de Grassmann G [33]. Um

vetor [¢) qualquer pertencente ao espago de Fock, pode ser expandido da seguinte forma
[9) =) Xalta)- (A.36)

O nimero de Grassmann é dado por x, e |¢) é um vetor no espago de Fock.
Para tratar expressoes que sao combinacoes das varidveis de Grassmann e dos operadores
de criacdo e aniquilacao, deve-se definir uma relacao de comutacao especifica entre 's e

a's [33]. Desta forma:
éal =o.
(¢a)t = a'e".

A varidvel £ denota as varidveis de Grassmann em {¢,,{%} e @ é um operador

(A.37)

qualquer em {a/,a,} [33]. Um estado coerente para férmions |€) é definido por:

_ i
€) = e Zeteet10) = [ [(1 — &aal)|0). (A.38)
«

Embora o formalismo dos estados coerentes pertencam ao espaco generalizado
de Fock e nao ao espaco de Fock dos férmions F, qualquer estado fisico de férmions pode
ser descrito em termos dos estados coerentes. Os estados coerentes definidos na equacao
(A.37) sao os autoestados dos operadores de aniquilagao [33]. Para o caso de um tnico

estado |a), a relacdo de anticomutacio de aq,al, e &, resulta em:

aq(1 — faal) = +£410),

A.39
=&a(l - §aa2;)|0>. ( )

Utilizando as equagoes (A.33) e (A.38), assim como o fato de que a,, € £, comutam

com a combinagao §5a}3 para 3 # «, a condicao do autovalor sera:

aalé) = aa H(l - 56@,2”0%
8 (A.40)

= €a|€>
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De forma similar, o adjunto do estado coerente é dado por

(€l = 0|exp{ >t } = (0] exp {ng;aa}, (A41)

o qual é uma autofuncao de a,: (¢]al, = (€]€7 [33]. A acdo de a], sobre um estado coerente

é descrita por

al|&) = al,(1 — &al) T (1 — &sal)l0),

pre (A.42)
]
Analogamente, temos:
0

A sobreposicao de dois estados coerentes é dada por:

(€le) = 0|H — &aa)(1 = &,al)[0),

= +&&) =exp {Zf;:fa} .

A relagao de fechamento pode ser escrita como um operador A, dado por:

- / [ dézda exp {— Zf;sa} €) (el (A.45)

Para provar a equagao acima é necessario provar que para qualquer vetor da base

(A.44)

do espago de Fock, teremos:

<0610én|A|51ﬁm> = <041...Oén’61...5m>. (A46)

Da propriedade do autovalor dos estados coerentes, equagao (A.39), obtém-se:

(aq..an|&) = &, Loy - (A.47)

O mesmo ocorre de forma andloga para o adjunto [33]. Assim

(@l AlBri) = [ [T deien JT0+ 6000608550 (A.43)

Os elementos da matriz (£]y;) e (¢;]€) para um dado estado |¢;), tanto no

espaco de Fock quanto no espaco dos estados coerentes, contém nimeros de Grassmann
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que originam-se da relacao de anticomutagao dada por (ver [33])

(Wil€)(El1y) = (=Elws) (WilE).- (A.49)

Caso uma base completa de estados {|n) } seja definida dentro do espago de Fock,

o trago de um operador A, sera:

Tr A= (n|Aln),

_ / [Tdesdenexp | =S €éa| S (nle) el Aln),

n

_ / [T dsdeaexp | =D ica| (—€1AY In)inlle),
— [Tt |- 3626 (-6l16)

(A.50)

Contudo, um estado coerente de Grassmann pode ser definido como

) = /deldéa exp [— ZEZEa] P(E)1E), (A.51)

em que
{€l) = ¥(&7). (A.52)
Os operadores de criacao e aniquilacao satisfazem
(Elaali) = ~w(E)
" og, 7 (A.53)

(Elal vy = & (gr).

Esta secao contém uma explanacao a respeito de como tratar férmions dentro

do espaco dos estados coerentes a partir da utilizacao da Algebra de Grassmann (anexo
A.1.3) [33].

A.1.5 Integrais Gaussianas

No decorrer da construcao tedrica que leva até a formulacao da funcao de parti-
¢ao para muitos corpos, dentro do espaco dos estados coerentes, sera avaliado frequente-
mente os elementos matriciais do operador de evolugao. Para variaveis complexas ou de
Grassmann, no caso das formas quadraticas destes elementos o formalismo das integrais

Gaussianas serd utilizado. Desta forma, esta se¢ao serve de embasamento para a proxima.
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Para integrais multi-dimensionais sobre varidveis reais a seguinte identidade é valida:

dzy...dx, -1 - 1
/u exp | =—x; Az +x;J; | = [detA]T1 exp —JiAi’-le ) (A.54)
(2m)2 2 2 J
A matriz A é uma matriz positiva, simétrica e real. Essa identidade é estabelecida de forma
direta, alterando variaveis para reduzi-la a forma diagonal e usando a integral gaussiana
familiar, teremos:
+o00 ) T A
dx exp |— =4/—- %)

/_ N T Xp[ ax ] - ( )

Utilizando as transformacoes y; = x; — A;lej ez, = O,;ilyi, de modo que O é a

transformacao ortogonal que diagonaliza A, teremos:

dzy...dx, —1 1
/Il—f exp |i7szzk-’L'k + Jpxp — §JZ~A;,€1J;€1 = (A.56)

(2)8
Observa-se que é essencial que A seja positiva, para que ocorra a convergéncia em uma
integral Gaussiana. De forma similar, a identidade para integrais sobre pares de variaveis

complexas conjugadas sera:

dz}dz; sg=17.
/H :; zx —xfHyjxj + Jiw; + Jixy] = [det H] e’ Hig' i (A.57)
m

Estabelecendo uma forma analoga para o caso das variaveis de Grassmann, teremos:

/ [T dnidms exp [—n7 Hign; + 6ini + simf] = [det H]es s/ (A.58)

i=1

O H é Hermitiano e {n;,n},s;,s;' } sdo as varidveis de Grassmann. Para um par de varidveis

conjugadas de Grassmann, a integral Gaussiana sera:

/ derdee % = / derde(1 — € af) = a. (A.59)

Considerando a integral multi-dimensional de Grassmann da equagao (A.58),
obtém-se o produto dos autovalores, e desta forma o det H. Para poder transformar a
equagao (A.58) na forma diagonal, precisa-se derivar a lei de transformagoes lineares para

as variaveis de Grassmann,

*

/dgi‘dq s ds, P(* ) ‘ o ,77

((* C d771d771 dn;dﬁn

(A.60)
x P(s*(n*m),s(m"m)).
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Em tal lei de transformacao o inverso do Jacobiano aparece no lugar do Jacobiano. Desta

forma, a derivacao ¢ facilitada, tal que:

(S1553 +-SnSnSn—1---61) = (G1$2-+-S2n) (A.61)

(05 n—1---11) = (M72-.12n),

e escrevendo:
G = M;n;. (A.62)

As tnicas contribuigdes que nao desaparecem da equagao (A.60) sdo as que vem do termo
. A . s ~ . ~ . 2 ~
do polinémio que contém cada ¢; como fator, as quais sao descritas como p [["; G. Desta

forma, o J sera avaliado na seguinte equagao:

2n 2n
/dgfdgl...dgfbdgnpng} = J/dn’{dm...dn;‘ldnnpn (Z Mijﬁj) . (A.63)
i=1

i=1 %

"™ e o lado direito observa-se que as tunicas

O lado esquerdo resulta em p(—1)
contribuigdes que nao desaparecem surgem do termo (2n)!, para permutagoes distintas de

P as variaveis {n} s@o geradas pelo produto, sendo assim:

2n

(—1) nydn...dnydn, | | Z il (A.64)

=1

= Jp detM(—1)".

Desta forma

J = (detM)™" = '8(

(A.65)

Q
—
Ny
~—

A.1.6 Formulacao das Integrais Funcionais

Para um melhor entendimento fisico as integrais de caminho de Feymann em
tempo real sao introduzidas. De toda forma, para que consigamos uma representacao da
funcao de partigao é necessario realizar uma construgao analitica para o tempo imagindario.
Considerando um elemnto de matriz do operador evolucao para uma particula que é

governada pelo Hamiltoniano H (p, &):

Ulxstyazit;) = <xf|e%iH(tf’ti)

l’z> ; (A.66)

os elementos do operador evolucao s6 podem ser calculados para intervalos de tempos
infinitesimais, sendo calculados para qualquer grau de precisao desejado. Desta forma, as

integrais de caminho de Feymann sao utilizadas para quebrar um intervalo finito em passos
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infinitesimais. Deste modo, o operador evolucao é avaliado passo a passo, se relacionando
com os elementos de matriz de forma a obter o resultado do operador evolugao para um
intervalo finito. O intervalo de tempo ¢é dividido em M passos iguais de tamanho e:
tr—t
€= —+——. A.67

— (A67)
Salienta-se que t,, é um tempo intermediario. Logo, t, =t;+ (n — 1)e e e = % Adicio-
nalmente ty = t;, tar = ty, o = x; € xyr = Ty , € inserindo a relacao de fechamento, dada

por [ dx|x){z| =1, os elementos do operador evolugao podem ser escritos por
L \M
Ulestpait) = (ol (e75) 7 Jas)
M-1 B B
:/ H dag(xy| (eT}k) |xar—1)(zar—1] (67H6> |zpr—2){@ar—al...
k=1
(7)) Gar] (€75) ).

A ideia principal é encontrar uma aproximagcao apropriada para os elementos da
matriz do operador evolucao temporal infinitesimal, onde esse operador pode ser escrito

CcOomo:
(nle” THPD g, ) = / &P (| pn) (pale™ FH D, (. (A.68)

Define-se para operadores que sao descritos em termos de p e &, um operador na
forma normal. Isso ocorrera quando todos os p’ aparecerem a esquerda dos x, e o resultado
dessa defini¢ao serda um operador denotado como : O(p,z) :. No caso de particula tnica,

em um potencial V' com o seguinte Hamiltoniano:

H,(p,z) = — r). A.
(5.8 = 2 V() (469
A forma normal sera dada por
o Ho(B,2) _ i —ie ' Xn: 1 ﬁ_Q ' + (V(j))”_k (A.70)
=\ h “— kl(n — k)l \2m ' '

Para o caso de uma particula em um campo magnético o Hamiltoniano pode ser descrito

através do vetor potencial A(x) da seguinte maneira

Ha(p, &) = ﬁ @7 - Sff(:%))Q,
_ ﬁ (p — SpA(@) - “A@)p + (5)2 <A<fc>>2)
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Para um H(p, &) qualquer, na forma normal

i it 1) <E>2Z (—2£>n {H(ﬁ, )"~ H(p, )" 2 :} ' (A1)

n Z\""h (n+2)!
Para o caso particular do Hamiltoniano H,(p,z) = % +V(), a correlagao principal sera:
—e2 [ p? —€? oV (x) 0*V (z)
— | V,—| = ' ) : A.72
2h? [ ’2m] 4mh? {Z < ox ) PT s ] ( )

Desta forma, se o operador evolugao infinitesimal é aproximado pelo operador

evolucao normal-ordenado, o erro é €2

vezes um operador que pode ser expresso em termo
de multiplos comutadores dos operadores compreendendo o Hamiltoniano. Logo, em con-
trastre com outras aproximagoes as quais sao validas para a primeira ordem de €, o
operador evolugao normal-ordenado pode ser usado na integral da equacao (A.68), tal

que

- € PN d3 n : - €
e / ﬁe%(%xnﬂe%nH(pn@nﬂ. (A.73)
m

Para o caso de uma particula em um potencial, equagao (A.69), a integral sobre

p é uma integral Gaussiana, a qual resulta em:

3
<xn’67i%H(ﬁ,§7) ’$n71> — <27:7Z€h> 2 e%(ﬂ(x”_xn_l)Q_GV(xn_ln + O(€2>. (A74)

Usando a equagao (A.74) e a notacdo exposta na equagao (A.67) os elementos

da matriz do operador evolugao da equagao (A.1.6) podem ser escritos como:

Th—Th—1

M1 M i, n 7 Th_
U(xftfaxz‘ti):]\/lliinoo/ [T doe (50) © € it (3 (=) o) (A.75)
k=1

2mieh

O conjunto de pontos {zg, x1,..., z,,} define uma trajetéria z(t), que se inicia em
z(t;) = x; e termina em x(t;) = xy. Tal trajetéria é composta de M pontos z(tx). Assim,
nada implica que a trajetoria seja continua ou diferencidvel. Como resultado, a soma de

Riemann no expoente pode ser indicada de forma simbdlica como

i@ T — Tp—1 2_>/tfdtﬂ d_IQ (A.76)
‘2 ¢ L 2 ldr) '

1

com

> Vimg ) = /t " v (1)), (A7)

M
k=1
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A integral de caminho de Feymann quando M — oo é dada por:
(zsty)
Ulastyants) = [ Dla(e)let ) (A78)

(z45ts)

onde

(zp,ty) 3M
Diz(t)] = 1 d : A.
/( ) Mgnoo/ H O 2meh) (A.79)

Ll
A equacao acima representa a soma sobre todas as trajetérias, comegando em uma posicao

r; em um tempo ¢;, e terminando em zy em um ¢;. A acao, dada por S[z(t)], é

Slx(t)] = /t | "t Liz(0)), (A.80)

e o Lagrangiano L[x(t)] ¢ dado por:

Llr(t)] = 5m (‘Z") — V(). (A.81)

Como a integral de caminho é a representacao exata do operador evolugao, ela pode
ser usada como ponto de partida na descricao da mecanica quantica. O principio da

superposi¢ao, para qualquer tempo pode ser escrito como:
Uzt xpty) = /de(xftf,xt)U(xt,xiti). (A.82)

A equacao acima pode ser expressa em termos da integral de caminho

(zgty) z st ) .
/ ™ [x(t)]ehftfdt Llz(t] _ /dx/ ™ hff’ dt' L{z(t")]
(z45t4) (wt

o« [ Dlatppet s arae,

(wit;)

(A.83)

Uma aproximagao estacionaria pode ser feita para a integral de caminho da
equagao (A.78), quando i — 0. De forma geral, desde que a medida na equagao (A.79)
seja fracamente definida quando € vai a zero, a integral funcional pode ser normalizada

por solugoes de problemas de referéncia analiticamente soliveis.
A integral funcional na equagao (A.78) é chamada de forma Lagrangiana, e exige

que o Hamiltoniano tenha uma dependéncia no momento quadrado, como o da equacao
(A.69). A forma Hamiltoniana da integral funcional é obtida pela substituigao da equagao

(A.73) em (A.1.6) sem integral em p, na qual o elemento de matriz do operador evolugao
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tende a

(zp:ty) i ot

Ulegtyaits) - D(t)] Dlp(t)]er ' PO O-HEO20)], (A.84)
(witi)

As trajetérias x(t) obedecem as mesmas condi¢oes de contorno que na forma

Lagrangiana, e as trajetérias p(t) ndo possuem condigoes de contorno.
A.1.6.1 Integral de Caminho do Tempo Imaginario e a Funcao de Particao

A funcao de particao para uma particula tinica pode ser escrita como:
Z=Tre P = /dx(a:\e_ﬂﬁ\x}. (A.85)

Tal expressao pode ser pensada como a soma sobre os elementos diagonais da matriz do

operador evolucao do tempo imaginario, o qual é descrito por:
Ulwyrpaim) = (wle” ™% |,), (A.86)

onde 7y — 7; = Bh. E importante ressaltar que para uma tnica particula trabalha-se
com o ensemble canonico, e nao ha potencial quimico. O fundamento de uma integral
de caminho ou exponencial de tempo ordenado é a subdivisao dos intervalos em interva-
los suficientemente pequenos, os comutadores dos operadores quanticos que aparecem no
Hamiltoniano podem ser negligenciados. Sendo assim, o processo utilizado para o tempo
real, pode ser repetido para o caso do tempo imaginéario. Para o Hamiltoniano da equagao
(A.69), teremos:

M—o0

M—1 M
U(ZL‘ftf,ZL'iti): lim /Hd3$kH<$k|€_;H(ﬁ’i)|Ik—1>
e (A.87)
:/Z”Dumk?ﬁﬁwmh
(

xf,Ty)

em que € = %(Tf — 7;). Desta forma, a integral de caminho imagindria, é a soma sobre
as trajetérias que comecando em z;7; e terminando em z;7s, da exponencial de uma
acao modificada na qual uma mudanca no sinal do termo cinético produz o Hamiltoniano
no lugar do Lagrangiano. Uma forma de mostrar como a Lagrangiana do tempo real
se transforma no Hamiltoniano no caso do tempo imaginario é realizar a continuagao
do tratamento analitico da equacdo (A.78) para o tempo imagindrio. Essa continuagao
analitica é conhecida como rotacao de Wick, isso pode ser visto como uma rotagao do

contorno da integragao no plano do tempo complexo, essa rotagao é efetuada através da
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variavel de transformacao

t = —ir. (A.88)

Desta forma

dx dt dx dx
g drdr - (4.89)

e a acao, chamada de acao Euclidiana, sera:

P [ [% (&) - v<:c<t>>] -5 [ [% (&) - v<:c<r>>] A

Essencialmente, a energia cinética muda de sinal porque a derivada do tempo

adquire um fator de 7. O mesmo sinal reverso surge na equacao classica do movimento
no tempo imaginario e a interpretacao de uma particula movendo-se em um potencial
invertido posteriormenete fornecerda uma forma de enxergar solugoes estacionarias para a
integral, em regimes classicamente proibidos. Usando as equagoes (A.85) e (A.87) teremos

que a funcao de particao sera dada por:

Z= / s Dl exp [%1 / dr (% (dﬂcﬁl(:))2 - V(x(T)))] . (A.91)

A funcao de particao é a soma sobre todas as trajetorias periédicas de Sh. Con-

tudo, a integral de caminho de Feymann no tempo real ou imaginario pode ser diretamente
estendida para sistemas de muitas particulas, por exemplo usando estados simétricos ou
antissimétricos, para particulas que sao bodsons ou férmions, respectivamente. Entao, a

funcao de particao para um sistema de N-particulas sera:

N
1 —_
Z= mZCP/Hd%(%l...%Me O |2...a,). (A.92)
p 4

o

No caso de uma variavel simples, o intervalo de tempo [ pode ser dividido em
passos infinitesimais. Contudo, tem-se a escolha adicional de inserir a cada passo a relagao
de fechamento com o produto de estados, ou usar a simetria e antissimetria dos estados.
O uso de produto de estados produz um resultado formal simples, que é completamente

analogo a equagao (A.87), para o caso de um Hamiltoniano na forma:

N .9
i1 .
H=> o=t v(d — i), (A.93)
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a funcao de particao sera

N (B)=zpy (0)

1
A P Dz (7)]...Dl]xn(T
NIEP:C /xl(m:xw - Diev () (A.94)

— 1 [N 3 (S5) ey olas() )|

X e

A.1.7 Integral Funcional dos Estados Coerentes

Para um Hamiltoniano expresso em segunda quantizacao, a representacao das
integrais funcionais para o operador evolucao de muitos corpos pode ser obtida usando
os estados coerentes, no lugar dos autovalores de posicao e momento usados nas integrais
de caminho de Feymann, como visto na secao anterior. Esta abordagem ¢ utilizada no
tratamento de sistemas de férmions. Os elementos da matriz do operador evolugao, entre
o estado coerente inicial |¢;), o qual serd correspondente as componentes ¢, ; € o estado

final (¢;|, correspondente a ¢, ;. Ao dividir a integral em M intervalos, com tamanho de

_
€="N

, a relacao de fechamento sera:
1 . B .
= N Hd‘ba,kd‘bavke 2o ok o 1) (Poi] (A.95)

até o k-ésimo passo, usando a notacao de pontos iniciais e finais, como:

gba,O = ¢a,ia

(A.96)
CbZ,M = ¢Z,f~

Para operadores em segunda quantizacao a forma apropriada do ordenamento normal é
definida na sec¢do (A.1.1), onde os operadores de criagao ficam a esquerda dos de aniqui-
lagao. Assumindo que H(a!,a,) é escrito na forma normal, como no caso das integrais de

caminho, teremos:
eeH(aTa) —. eeH(aTG) . _|_O(€2)7 (A97)

2 2

o termo de ordem € é € vezes um operador finito, quando agindo sobre uma funcao de
onda diferencial e normalizada ¥(¢}). Assim, os elementos do operador evolugao podem
ser escritos, como:

U(@ st; Gaits) = Lim (pple” 70—

M-—1
]_ —1 *
— hm / H HN,dgbZ’kdgba’k@iZﬁ/I:l Za ¢a,k¢¢o¢,k (A98)
k=1 «

i),

M —oc0

% o= i (Za 05 ka1 = H(@ pba-1))
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Nota-se que no caso de férmions, desde que nao haja métrica na algebra de Grassmann,
todas as integrais indicadas na equacao (A.98) sao finitas. No tempo real, e H ¢ osci-
latério e o fator e®a+%e* surge a partir da medida, e produz uma convergéncia. No caso
do tempo imaginario, depende-se do fato fisico de que o Hamiltoniano é direcionado a
% também é. Assim

xPak=1 & Jigado e o fator gaussiano da medida converge. Introduzindo uma trajetéria

partir da parte inferior, o que implica que H (¢}, ;¢ar1) =
¢*
e [e%

$a(t) para representar o conjunto {¢, 1...¢a.n}, € as notagoes:

a,k — Yoa,k— * a
G220 — ) D), (A.99)

H(y 1 bak-1) = H(9g(1),0a(1)), (A.100)

os expoentes da equagao (A.98) podem ser escritos simbolicamente, como

* L€ *
Z ¢Q7M¢a,M71 - Zi_ina’M; Po,M-1)

(S bak — !

+ i€ Z [Z Z D (%) - ﬁH(QbZ,k; %,k—l)] (A.101)
k=1 «a

=S dultonttn) + ;[ L0000,

i

O operador Lagrangiano de Schroedinger é ih% — H. A quantidade fisica correta é calcu-
lada através da realizacao da integral sobre a acao discreta. Em seguida, tomando o limite
de M — oo, tem-se:

¢5(tr)=27,

U(da, sts; Gaiti) = / D[6E (1), (t)] S0 #4000t
o li)=0n. (A.102)

< ef Lt e[S, i (1) 226D —H (43 (1) ba (1))

b

sendo que
ba(ty) .

[ Pl 6] = i / H H 6 0 (A109
Note que ¢} (t) e ¢a(t;) sdao dados pelas condi¢bes de contorno, mas ¢, (tr)
e ¢5(t;) correspondem as varidveis internas de integragao, nao sujeitas as condigoes de
contorno. Uma diferenca significante entre as integrais funcionais dos estados coerentes
(equagao (A.102)) e as integrais de caminho de Feymann é a dependéncia sobre i. No
caso de Feymann, o termo % aparece como uma constante multiplicando um expoente

inteiro, produzindo assim uma fase estacionaria, sendo o caso classico. No caso dos estados
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coerentes, a acao contém h dentro da Lagrangiana, o que produz um resultado distinto

do caso cléssico.
A.1.8 Funcao de Particao Para Sistema de Muitos Corpos

Na equacao (A.94) a fungdo de partigdo para um sistema de muitos corpos pode
ser expresso em termos do trago de um operador evolucao do tempo-imaginario. Usando o
trago podemos escrever a funcao de particao dos estados coerentes, unificada para bosons

e férmions para A = 1, como:

Z =Tr exp [—/B(]:I—MN)}

_ / [ dé:déa exp [—ZcbZ%] (s6lexp |~B(H — uN) | 9).

Quando a continuagao da equagao (A.85) para o tempo imaginério é substituida

(A.104)

nesta expressao, o trago impoe condigoes de contorno periédicas ou antiperiddicas (nao
periddicas):
¢a,0 = ¢a
* _ *
¢a,M - §¢a'

A equivaléncia das integrais de estados coerentes interiores e exteriores é enfatizada pela

(A.105)

rotulacao ¢, = <danr, tal que a funcao de partigao resultante sera:

7= Jim_[ HH L 46,y A exp [-S(6"9)], (A.106)

M—o0
k=1 «

onde

(¢ ,¢ —GZ [Z¢ak{ ¢Oék ¢C¥k 1) _u¢a,k1}+H(¢ak>¢ak 1)]

(A.107)
* ¢a, - §¢o¢,
T 2%,1{ : ; v) —uc%,M} +H(¢a1,<¢aM)] :
Com o uso da notagao da trajetoria, teremos:
2= [ D)
a =CPa
: (A.108)

xexp{— [ [Z¢ ) (52 ) ¢a<f>+H<¢z<r>,¢a<T>>”.

Neste caso, as derivadas e integrais sao definidas em termos da expressao discreta
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da equagao (A.102). A integragao sobre varidveis complexas satisfazem as condicoes de
contorno periddicas para o caso dos bdsons e sobre variaveis de Grassmann satisfazem as

condicoes de contorno antiperidédicas para o caso dos férmions.
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