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RESUMEN

Se estudia el comportamiento de un ferromagneto de Heisenberg
incluyendo interaccién bicuadritica y anisotropia uniaxial me-
diante el método de funciones de Green tipo Zubarev. Las ecua-
ciones de movimiento de estas funciones se resuelven desacoplan-
dolas segOn la aproximacidén de Anderson y Callen. Se encuentra
la temperatura critica de una red B.C.C. con interaccidn solo
a primeros vecinos en funcidn de los parametros que cuantifican
las interacciones antes mencionadas.

las expresiones para la evaluacidén de las temperaturas criti-
cas incluyen sumas generalizadas de Watson, las que son llevadas
a una forma analitica conveniente mediante el método de Flax y

Raich



INTRODUCCION

En la teorfa de los fendmenos cooperativos, como el
magnetismo, el Hamiltoniano de Heisenberg ha sido el punto de
partida para efectuar célculos relativos a la magnetizacidén es-
pontédnea. En la actualidad este Hamiltonlano es considerado a-
decuado para construir modelos de magnetismo en aisladores, don-
de los momentos magnéticos estén més o menos localizados. Esta
G1ltima condicidn se encuentra en las sales (aisladoras) del gru-
po de transicién y las tierras raras. Ciertos compuestos de tie-
rras raras que exhiben un ordenamiento de tipo magnético pueden
ser descritos por un Hamiltoniano de Heisenberg que incluye, ade:
mds de la usual interaccién bilineal, una interaccién bicuadré-
tica y un término de anisotropia uniaxial. La interaccién bili-
neal es bésicamente una interaccidn de intercambio que conduce
a un acoplamiento de los &tomos. La interaccidén bicuadrdtica se
origina en un mecanismo de superintercambio que permite el aco-
plamiento de dos iones magnéticos via los electrones de un ibén
no magnético que los separa. Luego que Harris y Owen (5), Rod-
bell y otros (6),sefialaron la importancia de este término en las
propiedades de ciertos materiales antiferromagnéticos se le ha
inclufido frecuentemente en modelos tebdricos del magnetismo. El
término de anisotropia se origina en la perturbacidén que el camp
eléctrico cristalino produce en los iones magnéticos. Nos res-
tringimos al caso uniaxial.

E1l Hamiltoniano que incluye las interacciones antes

mencionadas estd dado por la expresiédn:
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H=-2T72 5 &-20T 2054
thé {'/,é'
donde:

J es la constante de intercambio; ol , el parémetro
de interaccidn bicuadréitica y D, el perémetro de anisotropia
uniexizl. 5: y i? son operadores de spin correspondientes a
los sitios i y J respectivamente. Las sumas consideran la in-
teraccibn de cade ibén macnético con el resto de los iones de )

« £

red, sin incluir, por supuesto, la interaccidén de un idén cual
guiers consigo mismo. En el presente trabajo se utilizd una
red b.c.c., considerando solo interacciones a primeros vecinos
La primerz sumz en lz expresidén psre E, corresponde a la in-
teraccidn bilineal que experimentan los iones magnéticos del
temz; la segunda, a la interaccidn bicuadrdtica, donde o. es e:
peréretro que cuantifica la intensidad de esta interaccibdn, y
finalmente, el Gltimo término representa la interaccidn con 1
campos electrostéticos locales.

Este Hamiltoniano fue tratado con teorias de campo
dio por primers vez por R. Ferrer y R. Pintenel (10). En la r
ferencia (25), se preserntan los resultados obtenidos utilizan
funciones de Green. Por otra parte, se han efectuado célculc
- dentro del marco del método de funciones de Green - que he
considerado el Hamiltoniano de Heisenberg con términos biline
y bicuadrético (12), (13), (20), (21) y otros incluyendo sol

mente la anisotropia uniaxial (7), (8), (9).

El método de las funciones de Green dependientes d«
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la temperatura permite encontrar expresicnes para la magnetiza-
cidn que son vélidas sobre todo el intervalo de temperaturas en
acuerdo razonable con resultados conocidos, como los obtenidos
con ondas de spin para bajas temperaturas y campo medio para
temperaturas cercanas a las de Curie.

Como es usual en los célculos efectuados mediante fun-
ciones de Green se hace necesario un desacoplamiento que psrmi -
ta simplificar el problemz matemético, consistente, en princi -
pio, en un conjunto de ecusciones diferenciales acopladas. La
exposicidn del método y de los desacoplamientos aparecen en los
Capitulos III y IV respectivamente.En la presente investigacibn
se ocupd el desacoplamiento de Callen (14), el cual es aplicable
para cualquier valor de los spines de la red y, ademés, se basa
en un criterio fisico plausible.

Tn el presente trabajo se resolvid el Hamiltoniano,
encontrandec una ecuacidn autoconsistente que permitia conocer
la temperatura critica del sistema en funcidén de oL y D. Para
obtener esta ecuacidn es necesario evaluar sumas generalizadas
de Watson (24). Es frecuente en la literatura que se ocupen
aproximaciones por series para tratar estas sumas y poder cono-
cer la dependencia de 1la magnetizacidn con la temperatura y los
otros pardmetros involucrados. En este trabajo se utilizd el
método desarrocllado por L. Flax y J. Raich (16), (17) para la
evaluacidén analitica de sumas de Watson.

Se implementd un programa computacional que permitiéd
encontrar solucidn a la ecuacidn autoconsistente. De este modo

fué posible encontrar las temperatura eriticas del sistema en
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funcién de los parémetros oLy D,

Fn el Capitulo I se describe el Hamiltoniano de Heisen-
berg considerando el origen de cada uno de los términos inclui-
dos en esta investigacidn. Se discute muy brevemente ciertas con-
sideraciones sobre la integral de intercambio,

El Capitulo II presenta la definicidn de las funciones
de Green, asi como el método de resolucidn de un Hamiltoniano a
través de la ecuacidén de movimiento.

Los desacoplamientos son tratados en el Capitulo III,
describiéndose el de Anderson y Callen y los argumentos fisicos
gue lo sustentan.

En el Capitulo IV se presenta la solucidn del Hamilto-
niano y, en consecuencia, la expresién para la energia de los
magnones. Ademés, se expone el cdlculo de temperaturas criticas
en funcidén de oLy D, ocupando el métedo de Flax y Raich para
obtener expresiones analiticas del nfimero de ocupacidn cuasibo-
sbnico.

Los resultados obtenidos para las temperaturas criti-
cas en funcidn del paré&metro bicuadrético y del de anisotropia
se presentan en el Capitulo IV.

En el Capitulo VI se discuten y analizan los resulta-

dos obtenidos.



CATITULO I
1. HAMILTOKRIARO DE HEISENBERG

1.1 Término Bilineal

Con la aparicidn de la teoris cuédntica se pudo, lue-
go de largos siglos en que el magnetismo permanecid sin com -
prenderse en su origen, entender las interacciones responsables
de los fendmenos cooperativos, tales como aquellos que dan lu -
gar a2 la magnetizacidn esponténes en materiales ferromagnéticos
Fué Eeisenberg junto a otros quien sefiald por primers vez que
estas interacciones eran consecuencia del principic de exclusic
de Feuli que impone antisimetria frente a intercambio de par-
ticulas a las funciones de ondas electrénicas, con lo cual los
autovalores correspondientes a la energis dependern de la orien
tacidn relativa de los spines.

Estz interaccidn de intercambio conduce & un acopla-
miento de los spines de los &tomos y, por lo tanto, de sus mo=-
mentos magnéticos. Los iones paramagnéticos en un sbdlido eris
talino tienen momentos magnéticos como consecuencia de electrc
nes no pareados. Estos electrones usualmente pertenecen a ca
pas Ci r f parcialmente llenas de los &tomos.

El  ferromagnetismo, por ejemplo, puede ocurrir en

/ u .
elementos con una capa d.o f incomplet a, tales como ‘7E, NL,
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¥y los elementos de tierras raras. Con el fin de evaluzr el e-

fecto de intercambio se considerard el ejemplo de un sistema

simple de dos iones idénticos paramagnéticos con un electrén

no pareado junto a un nicleo con capa cerrada (3). Los &tomos

estén fijos con una separacién £,

El Hamiltoniano del sistema es:

H= Ha + Ho + Hao (1.1)

Hﬂ- = EA.“E — 2— €2
ol m e (1,22

: (1.3)
o m s
Ze? ,
Nan es el operador de energia potencial del electrdén A
en el campo del nicleo del ibn a; Hb es el Hamiltoniano del

electrdédn 2 en el campo del ibén & . Los orbitales atdmicos

que son soluciones de los correspondientes ecs. de Schrodinger

se denotan por

Ha, ¢a (/11) = Ea /@/a (/14) (404)

Hb ¢b (/l.z) = ‘Eb ﬁb ("7-2.) (1.5)
Ak,e

es el Hamiltoniano de interaccidn y tiene la
forma



Hoo = Ze* - Ze*-_ 2 + €%
-_— A l?- <
'Q}L Lk 72 VoY (1.6)
Ze* repulsidén de los nficleos de cada ién
/{J,é%
>0  potencial del electrén 1 debido al ibn &
/‘21'()
Ze2 potencial del electrdn 2 debido al ibén &-
Ly

{
o
-~
b

repulsidn coulombiana entre los 2 electrones.

El Hamiltoniano (1.1) no depende explicitamente de
los spines de los electrones.

La funcidén de onda de un electrdén se puede escribir
como

g (5) = & (2, 7)= Bila)f (o)
7

(1:9)
donde £

denota colectivamente la variable espacial /4 ¥y la
variable de spin ¢ .

Para un sistema con N electrones la funcidén de onda

se construye tomando el determinante de las N funciones orto-

normales ;¢4, ﬂ&, Ce s ﬁ%



oy A i 2, (r.) g (%, 2y (%) )
V= — | ' .8
(W gin) # (5 g, (5. e
L
| .
|
| £ 5ul g [E) Pu (Zn) |
, i (1.8b)
A Al bt
W | VP e \ / )
—-}; A PR ) falar) e ()
N p {1.8¢6)
Do 3= B { ) [ g }
’ /3(’/9)/46;%‘ L 0n)

— —

donde ¥~ ¥ #Y son los operadores de permutacidn sobre el es-
pacio ¥ las coordenadas de spin respectivamente. Los asutoesta-
dos del operador 5% son combinaciones lineales de estos deter-

. . . # . . rd . -
minantes, puesto que cualquier funcidn antisimétrica puede ser
expandida en términos de determinantes de Slater.

Los autoestados de B y 5= son los tripletes

/5= 4, Msl”‘z = [’aP;j

&
(4"5;@52“/" (1.92a)

3[5=4)M5:o>ab = Maﬁ;]*[@ %] %(4.%)




T % 217 (1.9¢)
\ I \‘.JL/ ~

¥y los simpletes

L%

4 d - N .&') - I,r— ’ ‘-I’ ) ': i g i -. ;
/""_ O M.‘. = O/&7 e - Ji%i&_-__[:?& ?t_‘;
l - 7 ‘ {/-,
{4,{4%50L//f’“ (1.10a)
& . s -7
& e \ - | A (]
[$=0 M, = 0l = | To P | (1.10b)
4 l' c _ .\ - ] -‘
!\,——OJ MS =0 bt T [. ¢L g"/'b_

(1.10¢)

Al escribir estos determinantes se ha adoptzdo 1a

siguiente convencidn

[74 (f—r) [ a;--. PN l/ﬂ/] [-V gz ﬁ, '72’11

L

4
N!

(.¢ el factor de normalizacidén es absorbido en [‘°--] ; los
orbitales sin barra denotan las funciones spin-up ¢1z¢ibh)¢[ﬁ
Y los con barra denotan funciones spin-down 5153 = ¢5(4;)/5(5)J o(_y/

son las funciones/x' s Spin-up y spin-down. Ademés:

Sab = {duln)] 4 (0) = J NOTIORE,

(1.11)
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\ \
es la integral de traslape de las funciones ;é {ﬁ/ y q (ﬁ)

7 bl =

Los estados tripletes de las ecs. (1.9) y el estado
singlete de las ecs. (1.103) corresponden a los estados consi-
derados por Heitler y London (1927) para la molécula de Hidré-
geno FH-H. Tos estados singletes de las ecs. (1.10a) y (1.10b)
corresvonden a configuraciones tales comof4+’!4' vy H™- R ’
donde uno de los hidrdgenos tiene dos electrones y el otro un pre
tén sclo. Ia configuracibn de la ec. (110a) corresponde al es-
tado fundamental que interactuari con los estados excitados de
las configuraciones de las ecs.(1.10b) ¥ (1.10c). Habriz una
correccidn de segundo orden a los estados singletes conside -
rando esta interaccidn. No hay tales correcciones en los es-
tados triplete, puesto que no pueden existir estados excitados
con dos electrones con sus spines paralelos yaz sea en ﬁ%f&) fﬂi(a_

que cumplan con el principio de exclusidn de Pauli.

Denotemos la energlis de los estados triplete por'dfz
y la energia de los estados singlete considerando las correc-—
ciones debido & las interacciones con los estados excitados

por 'E . En forma abreviada

E:K_{j(j-f’/f)“djj (1.12)
donde

K = [E +5E_]/L (1.13)



(1.714)

i
fr——
=5
™M
|}
(]

T

—

E1l spin resultante del sistema de dos electrones es

— > = .
5 , donde v; y ©2 son los operadores de spin de

i
3

los electrones individuales. El spin resultante tendré enton-
=0 (estado singlete) y <=1 (estado triple-

“
ces los valores o=10

te).
Usando la relacidn:
52:28"+85°+25,-5, =3 + 253, (1.15)
2
se obtiene que el operador
4 (4+45-3,)
5 3
(1.16)
) = 4 s <.2 4 71 para el estado

tiene los autovalores
Con lo cual lz ec.

triplete y =1 para el estado singlete.

(1.12) puede escribirse como

b

A
R

{'ZAH4)E_—_K-‘L(4+/7L‘§:. X
g (1.17)



que seré
baja, es

e mayor

12.
Ia ec.(1.14) define lz energia de intercambio J_,
positiva si 1la energifa del estado triplete es la més

decir, si el alineamiento paralelo de los spines tie=-

probabilidad (ferromagnetismo). Si . es negativo se

favorece el alineamiento antiferromagnético. Calculando expli-

1 3 X
citamente E y “E se obtiene

. 5 / { [ ]e” N o4 { = by
v =_4 LA b lea) T ~ab {4 7
SJL N {f&"! ) @ '/17,3?! /
& -
=~y
T b T DN A A A
T’\ﬂ <5; ,___6’_.“. a> ~a b (ﬂ!.z -/———,‘d'o/
l'/!'& | SEN
o |
3 b |-Z2ez| | 1 /
£ i=Res] N R DR e — )
] [ 4 i ‘ - i
&f':} 2 !L/ (f{/ /1-219! /;_} //+53{-f L
T | = ]
| (1.18)
5 <] I & N &
[Lal-2e*/y,alb0]* + [Lol-2e*/n]a)]
’ — ' :
AE (b — a) NE [a — &)

En esta expresidén se ha omitido la repulsidn entre
; 52,2 /3 .
los nlGcleos de los iones 2 6’//Khb « La forma explicita de

las cantidades que aparecen en la ec,.(1.:18) son 1las siguientes
) N = ¥ 1 ' 3
Ca|Via)|6) = (6510 VIa) 8 4) 422

/
f

{abletalcd) = |gtind g*(h)lg) §(n) gyl0) d . d

Los 2 Gltimos términos de la ec.(1.18) son consecuencia de 1la

interaccidn del estado fundamental singlete con los dos estados
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excitados que representcn configuraciones ibnicas.
Is expresibén (1.18) es mfs exactes que la obtenida por
Heisenberg (1928). Despreciando potencias moyores de la integra

de traslape se obtiene:

2 < _ _
Jy = <a b :’M L‘q) "Gt /ai,} <£"! V/a> (1.19)
donde PD. b = _<5‘ ),Vi}_é_\)
AE (a — L)
. V = i&z//ug (1.20)

La ec.(1.15) sugiere que hay unz contribucidn a la

energia que es dependiente del spin y de la forma

Be -2 &, 8, (1.21)

la integral del intercambio {4 ble*/n,, /bﬁ—>

es siempre positiva; es la autoenergia de una nube electrénica
: x
con densidad (¢ 2 (/1,) Q{b {/)1)
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Si este término predomina sobre el segundo en la ec.
(1.19), Jy seré positivo y el estado ferromagnético seré fa-
vorecido. Si predomina el segundo, que involucra a la integral
de traslape 5€L; y q_[;b p J4 seré negativo y el estado antife-
rromagnético es més probable. For otra parte, como sefiala P,

Iswdin (11) no puede desarrollarse una teoria de los alineamien-

tos de los spines sobre la base del modelo de Heitler-London =

J

g & , .
Heisenberg si JyL = 0, puesto que en este caso no cambia -

ria su signo.

1.2 Términoc Bicuadratico

¥l término de interaccidn bicuadrética es de la forma
| 17, [, &.)\*
/—'w} = - d ol ‘fﬁf > 1.22)

Esta interaccidn es una correccidn bilineal usual y
permite describir, considerando el parémetro &, la separacibn de
niveles en el caso en gue el spin de los iones sea mayor que 1/

. F

Si cada idn magnético puede estar en un estado con spin S=1, en-

tonces el par acoplado puede tener spin S$=2,1,0. La interaccidn

bilineal -wZQTCﬂ-.%g con S, = SJ = 1 entrega tres autovalores d

energia: £, =-24J (para 8 = 2), &, =<Jd (para S = 1) y&=4i(ps
ra 5 = 0). Estos autovalores pueden encontrarse directamente de
la relacidn 5:5_; —'——;’?_/_ 5(5+4) - A f/ﬂi-/f) donde 5 es el spin
total y A el valor del spin individual.

Sin embargo, la separacibn entre los niveles no es



n

necesariamente la correcta y no puede esperarse a priori que

A i -~ \ -
la relacidn - Ee = &, = 1[% { & 4 -~ &2 ) sea verdadera.

8i consideramos entonces el término bicuadrético obten-

dremos una interaccibn dada por

&
f
I
Ao
Cq
afs
F\_
.
&
N
ke
@
H
o]
9
L}
no
g

cuyos autovalores son

L]
O
s

£ =2T4+20d (para 8=1) y £,=T+XJs (para S

Tos parémetros J ¥ « pueden determinarse experi-

mentalmente y obtener laz separacibn de niveles.

Ta interaccidn bicuadrdtica comenzd a despertar
interés tedbrico luego que Harris y Owen (5), Rodbell y otros
(6) establecieron que pudiera tener efectos significativos en
las propiedades magnéticas de materiales antiferromagnéticos,
como ol — Mn 8 3 Mu O , 5u 56 y en ferromagnéti-

COSe.

El origen de la interaccidn bicuadridtica ha sido
explicada por Anderson(30) y Huang y Orbach (31) a través
del mecanismo de superintercambio, Anderson desarrolld sus
cdlculos considerando un superintercambio entre los ionesMn:(HL

ia 16n de oxigeno, en el compuesto ﬂf}t 0 .En este tipo

<

de intercambio los iones magnéticos estén separados por un idn
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no magnético, es decir, un ibén con las capas electrdnicas ce =
rradas. No hay traslape de lzs distribuciones de cargés de

los iones magnéticos y la interaccidn magnética ocurre por me-
dio de los electrones del 1én no magnético comin (2). Esque-

méticamente,

1.2.1 Estado Ferromagnético

Puede mostrarse que cuando las siguientes desigualda-
des se satisfacen

T>o —;QAAAJ\L s

entonces se tiene la seguridad que el estado fundamental seré
ferromagndtico con energia E,=-J4"— « Jd 4" (19) . Es-
tas son condiciones suficientes pero no necesarias para el fe-
rromagnetismo. Desde un punto de vista clédsico podria esperar-
se que si j y o son positivas el estado fundamental seria
ferromagnético, sin importar cuan grande fuera &, puesto que
si O es el &ngulo entre los spines, entonces para 6:0 y 6:7
la energia bicuadrdtica es la misma (degeneracidn). Sin embargo
desde el punto de vista clésico el resvltado es diferente por -
que S = O (spines antiparalelos) da un valor de expectacidn

> 2\
menor que S = <4 para (54'-53) \



1.3 Termino de Anisotropia

La presencia de un campo cristalino en las vecinda-
des de los iones magnéticos perturba tanto las funciones de on=-
da como los niveles de energia de los iones. Para evaluar la

interaccidn debido a estos campos se considera un modelo de io-

nes con carga puntual, E1 Hamiltonizno de esta perturbacidn es

=

ook = j‘f?{ Ve = Z Q@L(;/
{ & X

donde 3; @. son las cargas de los 1ones.{ﬂ.j, respectivamente,
/ i}

r = (

&

ubicados en A 4
Si la discusidn se restringe al caso unilaxial y supo-

niendo que el campo es el mismo para cada 10 on del sistema, el

Hamiltoniano debido 2 la perturbacidbn por el campo cristalino es

i

Kt =- D2 &5

L

i

Un desarrollo detallado de como obtener este Gltima

expresidn puede encontrarse en las referencias (28) v (29).
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CAFPITULO II

t

2. FUKCIONES DE GREEN

El método de las funciones de Green, utilizado en un
principio en la teoris cuéntica de campos, constituye una he-
rramienta poderosa para tratar problemas de la mecénica esta-
distica donde el nfimero de particulas interactuantes es nuy

grande. Particularmente (til ha sido la aplicacibn de las fun-

ciones de Green dependientes del tiempo y la temperatura a té-
picos de los procesos irreversibles, superconcductividad, elec-

trones interactusntes con la red en metales y semiconductores,
y ferromagnetismo. En la referencia (4) se resumen las propie-
dades de las funciones de Green y sus aplicaciones més impor -

tantes.

2.1 Definicidn de la Funcidbdn de Green
En lo que sigue a continuacidn se desarrollard el mé
todo considerando s6lo la funcidn de Green retardada definida

por:

Gao (t t)==2 0{t-¢){[A(D), 6(%')]>:<<A (t). @fi?\)(e.q)
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donde (T - /) es la funcidn escaldn definida por:

o [ 1 t>0
Oft) = (2.2)
h, 0 T<O

El1 paréntesis cuadrado denota el conmutador. El pa -
réntesis triangular corresponde al promedio estadistico defi -

nido por:

/ / A ] [ [ A jl /
=7 7 L [ - f‘; { i< Fa / R
SELALP o i - =
4 r . a1 b
0 e [- [ Hu ]| T
L & PN (2.3)

~

o ; < . Y- . %
donde ~ es el Hamiltoniano independiente del tiempo, N es el
nfimero total de particulas y # el potencial gquimico. A(t) ¥

/

B(t) son los operadores A y B en la representacidén de Heisenberg

(2.4)

Es claro gue cuzando t=t' la funcidn de Green no esté
definida por la discontinuidad del factor 5 (t-t'). Puede pro-
barse directamente de la definicidn que G (t,t') depende sola-
mente de t-t', es decir, G (t,t') = G (t-t')

Ta eleccibn de los operadores A y B depende del pro-
blema que se esté investigando. Pueden ser operadores fermid-
nicos o bosbdnicos o productos de ellos, asi como operadores de

Pauli, operadores de corriente, u operadores de densidad, efc .
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2.2. Ecuacidn de Movimiento de la Funcidén de Green
Los operczdores A(t) y B(t) satisfacen ecuaciones de

movimiento de la forma

i -

N
Mo
L]

U1

o

/
-+

]

L AdA — AH-HA =[A H]

Diferenciando la funcidn de Green con respecto a t

se obtiene la ecuacidn

) ~ : j oA g - A AN / { 2 1";‘\\
(4G =i d LA, ary = d6(t-t) LA, Bl
4t A1
A e /an
pi 5 { A 4 = l\:;‘\
- < [ L} S A -
FK anrtt o olr) 246)
f I
A T
pPero )
Blt) = | o(t) 4T (2:7)
JLL ! L
|
= &o

Ocupando (2.5) ¥y (2.7) la ecuacidn de movimiento

(2.6) puede escribirse como:

% / . e 1 oA g =) i"-.\\\
)] + K\ALAIE -AIEA) BIE) )
‘- (2.8)

-
et
o
I
Oy
o+
|
-
PN
=
T
-~
A
o+

En general, el miembro derecho de la ec (2.8) contie-
ne funciones de Green de orden superior. Construyendo ecuacio-
nes de movimiento para estas nuevas funciones similares a (2.8)

se obtiene una cadena de ecuaciones acopladas para las funcio-

nes de Green.
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Mediante representaciones espectrales de estas

funcio-
nes pueden imponerse las condiciones de borde necesarias al con-
junto de ecuaciones.
2.3 Representaciones Espectrales
2.3.1 Funciones Temporales de Correlacidn
4 - {,-- 3 ; il
las funciones temporales de corr913016naﬁﬁff-:} LR
A = ;':-'fz
estén definidas por
o il ~ a1 I B E e ) ;oo \ , ‘_“-
T i1 = L B)LE)) T (o) = LAY R o5
JE;A (T i / &S LT / /L. L t:‘/ ) j;!i e [ AR i_/. {1 ,—'/,—’ (d.g)
: o £ ps d T 3
En equilibrio estadistico I Y dependen sola -

mente de t-t', como las funciones de Green. Estan definidas cuan-

do t=t'. Corresponde &

(=3

radores
7 / y / » VN S o= N oAl N\
JW;Q =< Blt)Alt)) =\ bio Ao, |
{ (2,90}
it . RN , ‘\
a Il — ALY RiE] ) — Wl B/ "> \
JAE):O;——<ifhf¥ oitl/ <f L0/ 20 j

es decir, son funciones de distribucidn que permiten calcular

el promedio de pardmetros dindmicos.

Diferenciando (2.9) respecto a t, considerando la e-

cuacibn de movimiento para los operadores, se obtiene:

(d Fon = (B A - HR)AM] D
4

S (2.11)
id Fon = {ABHIE - HIEAE ] BE)

los promedios de los productos de los ope-
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Mediante (2.11) podemos evaluar las funciones de co-
rrelacidn integrsndo directamente o bien, indirectamente, eva-

luando primero la funcidn de Green (2.6)

2.%.2 Representacibn Espectral de la Funcibén de Correlacibn
Escribamos explicitamente el promedio estadistico de la

funcidn de correlacidn

Em k]
- Lm e |
\ “ﬁ e 2 ;
:’I\A”T—;/ - Z /_’?_‘r‘ }Vlf /ju‘ ',} i{[ h / e (2.42)

e

)

F, . [t-t) =(

donde £, ¥y hﬂ) son los autovalores y las autofunciones res -
pectivamente del Hamiltoniano &% = H ?M N; Z es la funcién

> - _
particibénsdefinida por Z - 2 e oy
o

l y 2.
Hlwm>=E, [m) e

ocupando la completitud del conjunto de funciones }nﬁ> ¥ sa -
«HE Emt | iR E L E
biendo que € !M/ = 4 " /‘m> 1 Lm| @H¢ = {m[ e

se obtiene

E—ﬁ —4 (Em-E,_)['f th

¢ )!(t)>=_4__Z Gl Bl lAlly e e (2un)
Z m
anidlogamente
-En _[E,-E,)(t-1)
ME () =4 7 {m|Alg) ny{n] Blo )m>€ e (2.15)
z'hgn

Podemos escribir estas funciones como:

_4b\) f i-)

F , (+-1) =<8(t)Al)) = JI/w)e Aw  (2.162)



D
(V8]

[~ Bl - 4w (t-E')

P (t-t) = {A(£B(t)) = | Twe e dw  (2.16b)
/ J
donde:
£a
; -4y o ; _—_— y .Q-{_- ral
Jj93 =Z 2. lml4lo)|n)in| Blo/[mp € o[ E., aghfk&;) (2.47)

mon

Las ecuaciones (2.16) constituyen la representacidn

espectral de las funciones de correlacibn y \J(w) es la inten-—

Foay

sidad espectral de la funciédn E?f;zu ; es simplemente la de-

finicibn de 1la componente de Fourier.

2.%.3 Representecidn Espectral de la Funcidn de Green

Podemos obtener la representacidn espectral de la fun-

cidén de Green mediante las representaciones obtenidas para las

funciones de correlacibn. Sea G(E) la componente de Fourier

de la funcidén de Green

3 - 2 -4 E[I’f"f:l,'
Gl =1 = }f G(E) e dE (2.182)
. 20 4 ET
Gle) = 2| Gt)e' ~dt (2.18Db)
P

Sustituyendo en la ecuzcidn (2.18b) la expresidn pa-

ra (}(f) se obtiene:

Gle) =2 [t éE"*'t’)a(f-f){mﬂﬁ{t*))— <@H’W’c)>}

- oo

(2.19)
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Usando las representaciones espectrales pars las fun-

ciones de correlacidn que aparecen en la ecuacibn (2.19) se

obtiene
Vo - \ e 30) -+ \
L {E/] :j j ((3/ £ ’7) Ji’b,\.- *5} ) - (2.20)
- ;_: " n'/) + 4- s
donde se ha utilizado que:
: oo -4 X“’
"’_;'L‘ o ~
6‘*”—’{—-J-‘ __dx 2.81)
;5 4 X +4 £

Podemos construir la densidad espectral

. _/“(‘. . .
ciendo (7 (E/ y luego encontrar expresiones para las funciones

de correlacibn:

o "‘f.é’J .;'*_.JL’I:
(q {1 ! l"l“u_ “\_-': ' ( '/:’ "‘;‘_'/a‘f ;’ & o o 1)
jhh lf"ii /= /\IET Rt/ T4 Jj Wt - Tiw-1£, e 0"
2w
o — (2.22)

Esta ecuzcidn junto con la ecuacidn de movimiento de

la transformada de Fourier de la funcidn de Green, C}‘sf:éfﬁjﬁgz
/ E

Kk oY = (Yerll[h,E) + LLAH], Bpe (2229

T

-

constituyen las tnicas ecuaciones regueridas para la aplicacidn

del método de Funciones de Green.
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3. DESACOPLAMIENTOS

Como es usual en la téecnica de las funciones de Green,
mediante un desacoplamiento se simplifics la ecuacidn de movi -
miento facilitando su resolucidn. La idea esencisl de los desa=-
coplamientos consiste en ignorer algin tipo de correlacidn en
los parfmetros termodinimicos, baséndose en argumentos fisicos
plausibles, de acuerdo a la situacidén tratada.Se trats,en con-

secuencia, de una aproximaciodn.

%.1 Desacoplamiento RPA (Random Phase Aproximation)
Bésicamente, este desacoplamiento ignora las fluctua-

ciones de J s Teemplazando este operador por su valor pro-

T/

sts! By —= EME Iy (3.1)
— 4G J
4 ¥ d/

En esta aproximacidén el movimiento transversal del
spin en el sitio f no tiene ninguna correlacidn con el movimien-
to longitudinal del spin en el sitio ?» . Esto es razonable en
la medida de lo diferente que sean f y ?, o En el caso especic

f-:.?, esta aproximacidn es menos vdlida ya que no se pueden
separar ambos movimientos, por el contrario, estén intimamente

relacionados.
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3.2. Desacoplamiento de Callen
Este es el desacoplamiento usado en el presente tra-

bajo. Su formulacidn se debe a H,B. Callen ( 14). Las ideas

fundamentales de esta aproximacidn se exponen a continuacibn.

5e2s1 Spin f/ﬁ
i
Fn el caso de que el valor del spin sea /ﬁ s €1 ope-

rador \u; puede escribirse como:

{

Z [ et e - -
5@ = ( &) g, = 2 j: / (Bwi)
A N 2 e ¥
) il / U U
0 bien como:
c?2 ¢ AL
i SRS (3.3)

Si se multiplica la ec. (3.2) por un parimetro arbi-

trario £ y la ec. (3.3) por (1-€) y sumamos se obtiene:
- te- / \ £ et
55:7:: 65'%__4_(4“6)-5 5:— = /f l4+6)£';5’?

& g

(3.4)
d’ =3 7 i

La funcidn de Green aque se gquiere desacoplar es:

K52 st 8y

d

Si introducimos la ec. (3.4) para 9% se obtienen

las siguientes funciones

Cspsreley ;L5055 8
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Estas funciones pueden ser razonsblemente desacopla-

das en la siguiente forma simétrica

AR STE VA ST
¢« | g7 Y
(3.5)
<;52; SENKSE By +(stsI)LS.  BY
K& 88, gy —— <5555 8y +
v . é _T
(3.6)

X ES LW
{5+6+\ \60—‘ ‘\ + 56‘ 5+ /5,, B
‘5’f7<' 718 g+ Ny %
o N, —
5§.fv/’<?vf 5;? = ¢ porque el operador I “~ no
es diagonal en la componente Z total del spin.
Ocupando las ecs. (3.5) y (3.6) y las igualdades (3.2)

¥y (3.3) se obtiene finalmente

N

L5757, ) = <5f><\51 By - e<3;5;}<5;;; 2y

f} = (3-7)

Si € =1 el resultado corresponde a desacoplar de a -
cuerdo & la identidad (3.3) ; £= O corresponde a desacoplar se-
gin (3.2); € :-4 corresponde a desacoplar segin la identi-
dad 5% = -3+ 9, ?

L De acuerdo a esto puede hacerse una correccidn al de-

sacoplamiento con RPA que dependeri de la. eleccidén de € . Para



esto gse utiliza un criterio

S g,
I3

. ot
El operador O

. . 3 i :
viacion de U con respecto a

el
5e3).

hace tomanco la ec.

a2 ec. (3.3) cuando la desviacidn desde J, -

(5;7=5 .

p8ra bajss temperaturas, donde

es, cuando Claram

damental, con todos los spines

de spin).

Similarmente, el oper

(3.2) representa la desviacidn

go es razonable usar la ec. (3
o {/( \“- o
to cuando SNvz/ - .

A
aaa

temperaturas, en la vecin
los campos efectivos,

tienden a anularse.

fisico

representa

gue se trata aproximadamente cuando

FPor lo tanto,

mente estz condicidn se

Testo Gltimo ocurre en la

de temperatura

28.

en la ec. 3) la des-

& o g o
.

— & &
. Es el operador < J

el desacoplamiento se

parece razonable usar

< i~
9, = S es pequefia; esto

gatisface
iones del estado fun -

las desviac

alineados, son pequefias (ondas

9 | &t
ador/&‘\a

Sz

r s\

P 2
-

\
£+
~ j

en la ec,

1'\4

de

con respecto a cero, lue-

.2) como base del desacoplamien -

residn de altas

donde

[6)]

criticas,

que son proporcionales a la magnetizacibn,

Las condiciones snteriores se cumplen con la eleccidn

Con lo cual ec.

5?%: {57+ {5:

(3.8)

(3.4) queda como:

6+<5225%,%;
25

(3.9)
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El operador entre paréntesis, que seré desacoplado,
. s & <2 g / t. ?,l". -
representa la desviacidn de —2° con respecto a <~/ vy debe ser
autoconsistentemente pequefio en todas las regiones de tempera-
CUTI'B .
Reemplazando (3.8) en (3.7) se obtiene el desacopla-

1/

miento para spin 2 .

f*<5a)<14 zﬂ}"\vz/{ugf4/f\v' -%4 (3.10)

2.2.2 BSpin 7'?{5

Se considera la ec. anidloga a la ec. (3.3%)
(3.11)

la ec. (3.2) sigue siendo v&lida.

Desacoplando como antes y despreciando las fluctua -

. z \z . 3 i 7
ciones de (9Jz) , es decir, considerando que:

<< (Saz)z 5;,' E>> —F <(5Jf)2>(<‘}i ) ’-J>/ (3.12)

se obtiene:

{8257, 5>>~—»<ua><<\»+ By — €5 K5 )

(3.13)
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Sin embargo, ya no es posible, como en el caso

)

Gi= 1/ : .’ gt
Sy interpretar en la ecuacidn (3.11) el operador ° 9

L
e N . . 2 <z <

como lz desviacidén de v© respecto a +o , por lo cuzl la elec-

cién de £ no es tan evidente como en el caso anterior. Para

determinar € se imponen las siguientes condiciones:

i) Para 5=%, € debe reducirse a <52‘:>/5

ii) Para (_53‘7:0 s € debe anularse. Este requisito se
desprende del hecho de que la identidad(?.2) sigue siendo v&li-
da parzs un S arbitrario.

iii) Para <5g>3 S se espera que 5% tenga la forma 5% 5'h

donde # es una desviacidén del spin respecto a la direccidn Z .

.. . . - &+
El requisito iii) implica que 5<<53,0+>>deberia ser
d o

- . - .
del orden de la unidad, mfés cque en orden de ~ , a bajas tempe-

4,(“/(- (-f— . . 2
raturas. Por otra parte| /25 N\ Y4 Vg es la desviaciodn de
¢ ‘

4 " _ &~ &+
spin en el orden mé&s bajo; similarmente <~Jg.5+>seré del orden

v
- y j’ estén acoplados en sitios muy cercanos. En conse-

cuencia se toma:

(3.14)

La ec. (3.13) junto con la ec. (3.14) constituyen la

aproximacibén formulada por Callen para spin arbitrario.
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3.3 Desacoplamiento de Anderson y Callen

’ A s 5 SR ;I 2\ 2
E1 término con el parémetro de anisotropia, L [V7)

i

A\

conduce al siguiente término en la ecuacidn de movimiento en

s funcidn de Green.

Lnderson y Callen (©) adoptaron un desacoplaﬁiento
para este término anflogo al formulado por Callen en el estudio
de un ferromagneto de Heisengerg con término bilineal solamente.
Por consiguiente, la funcidn de Green del término con anisotro-

pla queda como:
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4, SCLUCION DEL HAMILTORIANC

4.1 Tnergiz de los Magnones y Solucidn autoconsistente

1%

£1 hamiltoniano de nuestro sistema es

Be-27 5.5, -2TZ (5 8) - 2.9%, @D
g ’ 7 . & )Z’
L<‘.g j r’z_g ) ¢ "

Congideremos la funci’n de Green:
Gn = // : E’>/ (4.2)

Ta ecuacidn de movimiento es entonces:

ELS 5D <r’f,5;J> +</L , J-:;;} (4.3)

\*.\é.}
,dﬂ

Tfectuando el conmutador de f%j— con H se obtiene:

E<<5f 509 = <[( ]> QJL<<f(zé+ f+fe) %>/

203 ZA LIPS +555;J-(a;)"*(s;spsfsﬁ)
)

2 - -c% el
+%(u3%+5? z) 555
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A fe2er ¥ &= , eT e o2~ &) 4 [z ct cf < L 57 T(“'*\I g
3~ 1 / / -+ -~ § T - i - P j
’r,_'{\ 4L ~/y T ‘-..»., ok — ’!,, : L \_,{/r & \_.«_‘_ j._ ‘;\“/ "—I"./‘
2 | ( il ~ { ( ( ¢
: 5 . NS
by C+ €cr 1 <t 7 L
) - 2 1 &
+ UL S: S +5; 3% 5 ~n (4.t
Y r /f/ /r - - )
{

Para reducir las funciones de Green de orden mayor
que aparecen en la parte bicuadrética de la ecuacidn de movi-
miento se ignoran las correlaciones inter - spin (RPA) y se

obtienen funciones de Green de tres spines:

Fo N N c2\eS & €2 o £ ~'\;

Llep)rezer sy =UG)/K555%; Siy (ese)
A f g ~ ® = { {

/‘{/ £ 2 ok - o= 4\\: : - 3

{ ‘ R J A S Ty

/ Z e = ("f T (““A\ P 4 ) N

} ~ ) ] — o Ve -~ - 3

e 09 90 505 Ay =L 5L 5T 5, 5Ty (e

/ I A (7

N

.;> =0 como se menciond anteriormente

Utilizando ahora el desacoplamiento de Callen para
las funciones de Green correspondientes al término bilineal y
el desacoplamiento de Anderson y Callen, junto con el RPA de
las ecs. (4.5), para las funciones de Green generadas por el

término bicuadritico y de anisotropia se obtiene:



N T Tl ey [t e
"rLOJ \.(j__ w,‘:4/’ VA L \-?,}/\< 4 4 z / + (\J"_j" ‘~‘J’/,j ‘—TV;'L
T (
[ 72 // 7 -\ -
o /x‘ +.-"’é/ \/ L//‘; Cr/ + <5’§ :T :', LCT&} J
¢ 1 A
J
o eSS iestesy 1 (52515 G
o g “r/é—‘{‘ \\_"r"'j/ ¥ <_J:"")f Ujh
[ # ed 2= o ot ) ~ ) _
ey «-.,,':- by ™ ) s 5 \> . { B ]//_ /r’/H\i\ ol
\ ¢ ¢ i I 1 ah | 1 J’\“r/\f”;f//é;i
v 4 > A
{

(4.6)

En 1z obtencidn de esta tltima expresibn se utilizd

12 condicidn de equivalencia de los sitios de la red:

(53 =< 54D = <50 5.

T o2 %
Ademés, las funciones de Green del tipo <15+'5f j-5A 27

fueron desacopladas segin RPA. Para obtener el término que

multiplica el pardmetro de anisotropia se ocuparon las siguien-

tes igualdades vélidas para.§ mayores que 1/2.
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83 87) = §(s+1)- ([32)2) - L2385 (4.88)
C8L 25y = Slery - {(52)°) */\52/ (4.8b)

La invariancia traslacional permite la transformada

espacial de Fourier de los términos que aparecen en la ecuacidn

de movimiento

< ilz-D)-L
GHZ) =/ e ¢ G;A (4.9)
L-“’L
_ 5Dt
v /f’: = 64{5 ' (Jr:}{' (4.10)

J_a% = Z I(?_Ji,‘ = Z J/;f‘; (4.11)
; ;& -

L. )

3

Aqui éf &, denota el producto de los vectores 2% .
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—

donde £, es el vector posicién en el sitio 9 . Reemplazando en
A

( U
la ec. de movimiento se obtiene

f T

— faa - / \ = L -\ / 1A
EGE, =£LL{5:) + 23 ) (o, -T{€)] Gle) T
e
~ § I g . ~ 7
\ ! =\ L Lo vl ’(‘TZ\! / T/ g = *‘ilj < . { r{i,:-
nd /\(’Z'/ e gf’ = ) ILJ T T | é"“_;.' 1 HE N { \"&/’ |V !'D,- ~— ;"(,/‘_. <‘-’Zf T <
iR 3 N \ 2
5 | gl S ) .\\/'/\?‘/. \ 4.1
— 20 | Jlof - 1)) {820 4 Glk D8, 582 Gl&) (4.

En la ec. (#.1%3) se ha supuesto la simplificacidn de to-

mar solo ls interaccidén a vecinos més cercanos, por consiguiente,

J(&, toma la forma:
, : ¥
T/ T~ 7 i .
) {Q/: Es Kg Sy e v (4.1
3
donde » recorre los vecinos mfs cercanos de un ibn representati-

vo; se supone ocue todos los iones magnéticos son cristalogréifica-
mente equivalentes., En este caso ;T(o} s la componente de Fou-
rier correspondiente aZ:0de la interaccidn de intercambio, es
jgual a Z'v , donde Z es el nfimero de vecinos mfs cercanos. la

funcibn ]L esté definida por

f= / = . TlE (%) (4.1

P (%) = [Mf {E(®) fer]- 4] - (4.1€

fes, por lo tanto, una funcidn de la temperatura, <:52:> .

de J y la estructura de la red.
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Despejando (;fé. de la ec.(413) se obtiene:

Cr ’b = & {5 (4.17)
27 |

donde

es la energia de los magnones.

Nuestro problemz es encontrar la magnetizacidn (ﬂii/

en funcién de la temperstura y de los pardmetros «. v 2 .
> :1‘\ _— T
Tanto <\5t> como <Efg / pueden expresarse como funcidn de @ ’
donde
o= =" /
h= 4 2. Blb)
N b ' (4.19)

Las expresiones que los relacionan son, (15) :

($:) = 1+2 /A +3¢ +3¢°* (4.20)

(5:2) = 2 <Sg>5§ ~ {8s) +2 (4.21)
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pero puesto que *)‘/h (iJ(.f‘b~f‘(/bl - 4/ y FlL) es
&

Fo= NS 9

-

funcidn de <5377 s 2%/ ¥y + es claro entonces que

escribirse como:
I a4 L)
o= 4%, 7 (4.22)
o = =l
y, similarmente, + como:

foah (¢, 4) (4.23)

donde j A A son funciones que pueden encontrarse reemplazando
en 1a§ expresiones para é@ y f— s <5g> y <§2F> por las ecs.
(4.20) 3 (4.21).

Este sistema de ecuaciones autoconsistente puede resolverse ni-
mericamente y encontrar {.,/ ¥y (w,}} en funcidén de la tem -

peratura del sistema y de los parémetros ¥ y Do,

4,2 Método de Flax y Raich

L. Flax y J. Raich desarrollaron un método que permi=-
te evaluar sumas generaslizadas de Watson que aparecen en magne-
tismo y otros fenimenos cooperativos

TLas sumas tienen la forma

{)(j‘ﬂp:ﬁ“ fwf[]‘ 7‘%)]M N (4.24)

v se efectiian sobre todos los vectores de la red reciproca en
la primera zona de Brillonin. j{ v 7 son pardmetros. El1 méto-

do se limita a:
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(4.25)

Iz forma en que cominmente se calculaba @ era a tra-
vés de expansiones en serie, vilidas sobre regiones limitadas
de temperatura. Con el presente método se encuentran expresio -
nes analiticas para @{j{,?)
En la ref (17) se calchlan las expresiones para sumas como las
que ocurren en la funcidn f—. Aplicaremos este método a las ex-
presiones obtenidas en este trabajo. E1l argumento de la expo -
nencial en la suma @{f;ﬁ) es la energia de los megnones dividi-
da por L7 . |

En nuestro caso puede escribirse como:

&T LT J_go\i ] (4.26)
2<5¥>¢} -+ 3<f;>/ggk%
si definimos:
D = Dy /251
(4.28)

bT __T (4.29)
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se obtiene que:

=% | e | (4.30)
LT [ 7o) |

Definiendo dos nuevas variables, 5 y 4 , dadas por

(i

- ¥+l

(4.31)
z
g9 = J

el método de Flax y Raich entrega las siguientes expresiones
[

para_@ y]' .

-

¢ = (2a %?)‘JH&L&%%L@%% 05 -1+ 4 4% Q%> [2ek*Q5) -
i g ]

(4.33)

: - 1 52
CﬂZi Qz 25_9 ]

- (2&55;)”"{[.%(4)/,7]2- //j +3(44Q5)J' (07ccsch*a5-1) (ao3m)

donde K{A) es la integral eliptica completa de primer tipo,
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b*s %[Qp

K
1
2
>
N

e (4.%5)

4,3, Célculo de Temperaturas Criticas.
Para encontrar las temveraturas criticas es necesario

evaluar los limites:

- 4557 R T4 (4.3%6)

Evaluando es“os limites y sabiendo gue @'<Sz> = 2/3 cuando

(53;’—*{) se obtiene:

2 = | [ 2K )? (4.37)
: d\'f \\ ]‘T‘." / J
Loy =_t | Mfé)/‘*’: 41
- - ‘ - 4.
\_}2> -0 X; 5’? \\ I’f’ | ( 58)
Cuando <SE/’”'O, <~5’24/> =4%-, por consiguiente:

P

£ = (4 FHEL) F | FG | -
(559 =0 ° (£ =0 (4.39)

sea X = }.459 3, u = [ZK“Z)//TJZ Dividiendo (4.3%8)

<.53> -0
por (4.37) y considerando J::O,4Ze, 3_= 4 se obtiene que



._d_,;___k__ 5 (4.40 )

v reemplazando en (4.37) se encuentra la expresidn para la tem-
peratura criticz en funcién de A , el parémetro bicuadritico.

-7
“

[ + 2 [u-1 t,J
i% /J} (4.41)

brloasu2 + o. 02340

| (4.42)
L

)

Esta expresidn coincide con la calculada en el apéndice A& sin

ocupar el método de Flax y Raich.

Si \Ef:O entonces /) £ /1 ; la ecuacién para A es

ﬁ (4.43)

La ecuacidén (4.43) es una ecuacidn autoconsistente en / ; se

resolvid numéricamente.



CAPITULO V

5. RESULTADOS

5.1 Temperaturas Criticas

511 Caso D = O

Expondremos en primer lugar los resultados obtenidos
considerando nula la anisotropia uniaxial. El1l grifico N°1 se -
fizla la dependencis lineal de la temperatura critica del siste-
ma con el pardmetro bicuadrdtico L. Un zumento de la interac-

c¢idén bicuadrética conduce a un aumento de la temperatura criti-

5l

ca. ste resultado se discutiré mis adelante. Si o =0 la tem-

peratura critica es:

KT./J =9.096

Este valor coincide, naturalmente, dentro del error
numérico, con el valor obtenido por Callen (14):F<E/J= g

sin considerar interaccidn bicuadritica.

5.1.2 Caso D0

Para el cidlculo de las temperaturas criticas cuando

se incluia la anisotropia se utilizd la ec. (4.43), la cual se
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resolvid numéricsmente con el programe computacional del apén-
dice B.

En el grafico N*2 se muestra la dependenciz de las
temperaturas criticas en funcidén de & para diferentes valo -
res de D . La dependencie continuz siendo linezl en ol y el pa-
rémetro de anisotropia tiene el efecto de aumentar lez pendien-
te de las curvas, es decir, a mayor [D , el efecto de interac-
cidén bicuadritica es mayor.

Iz dependencia de las temperaturas criticas con D se
presenta en el grifico N°3. Para D pequefio las temperaturas
criticaes del sistema son bastante sensibles a la variscibn de D,
sin embargo, a medida que D toms valores muy grandes la tempe-
ratura critica tiende a un vazlor limite.

Pare apreciar en mejor forma lz variacidn cde la tem-
peratura critica cuande D no es muy grande se grafico (I°4)
ﬂﬂDL’E&C) en funcién de D , donde E(D) es la tezperatu-
ra critica del sisteme en funciébn de D y T(C) 1z temperatu-
ra critica enD:0C .

De acuerdo a los resultados anteriores, la tempera-
tura critica reducids 'E(D)/TJCU es mayor & medida gue D au-
menta. Las curvas correspondientes a ol=1.0 y oL=0.5 estén
muy prbximas, es decir, la temperatura reducida varis levemen-
te para ol mayores que 0,5 . Esto significa que porcentual-
mente la relacidn entre la temperatura critica para un D cual-
quiera y la temperatura critica para D=0 es précticzmentecte

para ol cercanos a 1.
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GRAFICO N*1

Tc(ot)/TC (0) v/S ol ., Ocupando desa-
coplamiento de Callen; D = O,
z = 8



KT./J

0.5 1.5

GRATICO N°2

KTC/J v/s oL Ocupando el desa-
coplamiento de Callen;

Curva A: =0

Curva B: D = 1.0

Curva C.: D = 10

Curva D: D = 50



L7

KT/ | N
i o E
; /"‘/-
%; /"//
s
L //(
B
‘IO}‘ ./'/ - o }-'\-
D/J
0 10 30 50 70

GRAFICO N°3
KT./J v/s D/J

Ocupando el desa-

coplamiento de Callen; Z=

Curva A: oL =0

Curva B: ot =0.3
Curva C: ot =0.7
Curva E: o =1.0



GRAFICO N°4

TC(D)/TC(G‘F V/S Ocupando el desa-
coplamiento de Callen; =B
Curva A: ©%

Curva B: <L Ce5

Curva C: oL 1.0

tonn



CATITULO VI

-

6. DISCUSICON Y CONCLUSIONIS

En seguida analizaremos los resultados expuestos en
el capitulo anterior y comp raremos las curvas obtenidas con

las de otr autores que han sk e .
RLros t & gus utilizado ya sea teorfas de cam-

po medio como teorias con funciones de Green.

6.1 Caso D =0

En el caso en que o = D = 0 la temperatura critica
coincide, dentro de un pecuefio error numérico, con lz obteni-
da por Callen (14)., Este resultado es consistente con el de-
sacoplamiento ocupado. En el gr&fico N°5 se muestra la varia-
cibén de la temperatura critica del sistema en funcibn del pa-
rdmetro bicuadritico. Ia temperatura critica obtenida por R,
Ferrer y R. Pintanel (10) utilizando le aproximacidn de cons-
tante de acoplamiento (A.C.A.) cuandocL:D:OesF<%/_}= 8.65 va-
lor ligeramente inferior al obtenido por Callen. Por otra par-
te, M. Tiwari y R. Srivastava (12) obtienen, consistentemente,
el mismo valor que Callen cuando los parfmetros o y D son
nulos. Estos autores ocupan el desacoplamiento de Callen y su-
ponen que el producto.20(<5§>es despreciable para todos los
valores de o . La curva obtenida por elloé se aproxima bastan-

te a la obtenida en ref. (10), apreciéndose una diferencia mayor
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GRAFICO K°5
KT./J v/s o

Curva A: Resultado de R. Ferrer y R.
Pintanel (10); D = 0, 2z = 8

Curva B: Resultados de M. Tiwari ¥y
R.K. Srivastave (12); D= 0, 2 = 8
Curva C: Resultados de R. Ferrer y
R. Pintanely; D= o0 , 2 = 8

Curva D: Resultados de K.G. Chakra-
borty (13); D= 0, 2z = 8

Curva E: Deszcoplamiento de Callen;
D=0, 2=28
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en las temperaturas criticas conforme ¢. se aproxima & lz unidad.

Para ol = O Chakraborty obtiene gue KTC /J es ircueal a
11.26, valor superior a los obtenidos usando tanto funciones de
Green con la aproximacidn de Callen, como constente de acopla -
miento.

La diferenciz mfs notable con los resultados obteni =
dos por otros esutores radica en la dependencia de la temperatu-
ra critica como funcidn de ol . Mientras el grifico I°5 mues -
tra que la temperatura critica disminuye conforme aumenta <, en
los reczultados de los otros trabajos en nuestro caso sucede a
la inversa: la temperatura critica aumenta conforme aumenta¢’ .Es

te resultado es una consecuencia directaz de no despreciar el tér

. e 2\ . - s
mino ~ o (<3 ) tal como se hace en la referencia (12), sino

que ¢

o]
]

s 3 - - s ’
:sicerar que en le temperztura critica se tiene simetris,
\

de modo oue <IF/ debe valer~éf]5“'v por lo tanto Zu{S2)=%.

(8]

i 3
para S=/ . Ia sola inclusidén de este término es suficiente
parz czmbiar el signo de la pendiente de las curvas de tempera-
tura critica en funcidbn de oL .,

Un comportamiento similar al de este trabajo, si bien
es un ranco mis limitado del psrémetro o, ¥y para D diferente

de cero, se muestra en la referencia (25). Esto aparece dibu-

jado en el gré&fico N°6.

6.2 Caso D # O

Como ya se seniald en el capitulo anterior el efecto

del parémetro de anisotropia sobre las curvas de temperatura



GRAFICO N°6
Kie/J Vs

Cupva A: Resultados de M. Tiwsri

v R.N. Srivastava (25); D=0,2=6
Curva B: Resultados de M. Tiwari

v R.N. Srivastava (25); D=1, z=6
Curva C: Desacoplamiento de Callen;
D=1,2 =28



B3.

critica en funcidén de & es el de aumentar la pendiente (gré&fico
N*2) v, en consecuencia D contribuye a favorecer lz tendencia de
la temperatura critica a aumentar si o aumenta. FEn la aproxi-
macidn de constante de acoplamiento (10) (gréfico N°5) la situa-
cidn es simil r pero en sentido contrario., Para D muy grande
las temperaturas criticas descienden més répidamente conforme
aumenta oL .

La teoria expuesta en la referencia (25) utiliza fun-
ciones de Green empleando la técnica de Devlin (7) y Tanaka y
Kondo (26) y desacoplando con un R.P.A, las funciones de orden
superior. Los resultados obtenidos por este método muestran
un cambio en la pendiente de la curva de la temperatura critica
en funcibn del parfmetro bicuvadrético para D = 1 (el cllculo se
efectud considerando una red s.c)e. Cuandec D vale cero el com=-
portamiento de las temperaturas criticas es similar al de otros
autores ya comentados.

Existe un buen argumento fisico que explica el descen-
so de las temperaturas criticas del sistema conforme aumenta ol .
En términos estadisticos el término de interaccidn bicuadrética
dlﬁ?-é;)lfavorece tanto los estados con spines paralelos como

[l

aquellos con spines antiparslelos, en consecuencia, a mayor ol
es decir, conforme ol se aproxime a la unidad, la contribucién
de los pares son spines antiparalelos serd mayor. Si se consi-
dera que el término de anisotropia tiende a favorecer tanto las
alineaciones positivas como negativas de los spines puede enten=-

derse el hecho de que el pardmetro D tienda a reforzar el efecto

de la interaccidn bicuadrética. Esto queda graficado en el cam-
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bio de pendiente de las curvas de temperaturas critica % ol con-
forme varia el valor D.

El comportamientode lag TC encontrado en este
trabajo es consecuencia del desacoplamiento ocupado y no es cla:
ro extraer en base a consideraciones de cierta simplicidad razo-
nes fisicas que permitan una comprensibén mfs directa cdel proble-
ma., For esta razén, es adecuado seguir el camino inverso: ex =-
traer informacidn sobre el significado fisico de un desacopla =-
miento estudiando los resultados que él entrega.

De acuerdo a los valores encontrados, el desacoplamie:
to de Callen, en el contexto del presente trabajo, refuerza la
contribucién ferromagnéticza de la interaccidn bicusdrética, con
siguiendo que el sistema posea temperaturas criticas mfs eleva-
das.

En el gré&fico L7 con 'E(D)/'%(G) vis D se com-
paran nuestros resultados con los obtenidos por Ferrer y FPinta-
nel utilizando la aproximacidn de constante de acoplamiento.
Para /=07y con D menores que 2.6 las temperaturas criticas son
mayores que las obtenidas por ellos. ©Sin embargo, para D mayo-
res que 2.6 ocurre a la inversa. Para ol=1 , los valores obte-
nidos son claramente menores que los de A.C.A., ademis de que
dependencia con D es considerablemente menor. DPuede apreciars
claramente que existe una marcada diferencia en A.C.A. entre 1
curvas para oL =1 y &= 0 . Wo ocurre asi en nuestros resu
tados. Las curvas difieren mucho menos, incluso para D menore
que 0.2 se superponen. Esto nos esté indicando nuestra aproxi

macidn sub-estima el efecto de la interaceidn bicuadritica cor
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GRAFICO N'7
1.0)/ (0 ws D/

Curva A: Desacoplamiento de Callen;
oAd=0y 2 =8
Curva B: Resultados de R. Ferrer y
R. Pintanel (10); «= 0, z = 8
Curva C: Desacoplamiento de Callen;
=1.0,Z=8
Curva E: Resultados de R. Ferrer y
R. Pintanel (10); =1, 2 =8
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GRAFICO N°8

TC(D)/ TC(O) v/s D/J

Cupva A: Desacoplamiento de Callen; ol
Cuprva B: Resultedos de Devlin (7) -
Curva C: Resultados de Anderson § Callen
o=0,2 =28
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respecto a A.C.C,

Finalmente el gréfico N°9 presenta nuestros resultados
Junto a los de Anderseén y Cellen (9) y los de Devlin (7). Ia de-
pendencia de E(D)/W&K} con D es mucho menor que la de estos au-
tores. Tos resultados de Anderson y Callen sobreestiman la im-
portancia de D y predicen, ademis que’%(D} —*o0 gi D— o
resultado que no es fisico puesto ocue si D— los estados de 1los

?

spines serian féj? b /-5?> Y en este caso la temperatura critica
deberéd seguir teniendo un valor finito, aunque mayor que si D = C
Por su parte, Devlin supera la dificultad anterior y encuentra
que la temperatura critica se satura conforme D se hace muy gran-
de. Este mismo comportamiento presentan nuestros resultados
(ver gréfico N°3). Sin embargo, en el cllculo de temperaturas
criticas hemos supuesto completa isotropia para todos los valores

‘ \
del parémetro D, es decir hemos tomado <{fiif,) = —é #flff'A)

/

cuando el sistema se encuentra en la temperatura critica. La
aproximacidn de Anderson y Callen aplicada por ellos a un siste-

- TR
ma antiferromegnético predice también que parea T-= E: . <6f)/7 -



APEVNDICE A
CAICULO DE LA TEMTPERATURA CRITICA EN FUNCION DE o
d . -4 o n
Expandiendo‘\52> en potencias de ib se obtiene

2o N >
cuando Iz, — 0O

{$sy =4 :w?’/ O+ O CDA) (£.1)
j -
para < =1
5 b o/
<jfi)- %) = {ﬂj (A.2)

—— A - %5 .
For otra parte como Z(<, «£ (v*/entonces expandimos
I i
la exponencial en la expresidn para () conservando solo térmi-
o

nos de primer orden:

@ y = [ E’"f -1
¢ L E oL T (£.3)
N y \ &7 /

Reenmplazando (£.3) en (L.2) y ocupando la expresién

para Eifk} dada en la ec. (4.18) sin considerar el término de

anisotropia se obtiene:

[+ f(1-0){Se) +Ra(52) = 26T Fl-1) ()
4 3o
donde:
7(-1) =_ﬁz J{o) (A.5)
N b J-(O)"J_(k)

De modo semejante se obtiene una expresidn para s
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2

|/ 7Y - r A \ 3 /& ;\ | Ir_r,- \ 1 f - . X
{(0-a)$52) =& T[4+ 4 - o) {Ss) +4o (5 AJLFCA)- 4] {44, (a.8)
5 J(0]

<Vﬁ = ;/ 5(5+4] = £ (ha7)
ot S

La ecuacidén (A.4) puede escribirse como:

{(4-){Sey = 24T F(-4) - £ o ~ 4 (£.8)
Jlo) ~

Multiplicando (A.4) por (4.8) resulta:

/-JUM<~>+ Ju—w&-}fﬂ j,’_?{"’f)-

Ia ecuacidn (A.6) la escribimos como:

[ 4- ¢.<5£J[ﬁ+‘ 4 o <Jz ”“J éT— (-1)-1)

Igualando (4.9) con (A.10) se obtiene:

34T Fl-1)| (267 Fet)-thy -4 = &T [AA-1](4-0)
o ,.-/O) L)L.J(O) 3 ‘ZJ—IO)
Despejando se obtiene la temperatura critica:
LTe = 4a [5?{-4)—2&& [F(-1)+4] (4.12)
Joo9RR(-)
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Para una red b.c.C:

(£.13)

“H
o
e

I

X

(&%
-~

! v

&

b)

Reemplazando el valor dado en (A713) en (A.12) se obtiene

una ecuzcidn lineal para la temperatura critica en funcidn de

~

éj; = 45 LCQQLS‘?3 +

LI

]
O
oy
-‘,‘_l
L Wy
R

(A.14)

he
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