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Resumo

A investigacdo dos mecanismos fisicos que controlam a dinamica de spins em filmes
finos magnéticos e multicamadas é de grande importancia para o desenvolvimento e
aprimoramento de aplicagdes tecnoldgicas. Os fatores que contribuem para a relaxagdo
de uma magnetizagdo sdo particularmente importantes nos processos de gravagao em
meios magnéticos que envolvem reorientacao da magnetizacado local. Um efeito de
natureza dinamica que foi descoberto recentemente em multicamadas magnéticas € o
bombeamento de spins: quando a magnetiza¢do de uma camada magnética, embebida
em uma matriz metdlica ndo magnética, é colocada para precessionar, como € feito em
um experimento tipico de FMR, ela pode transferir momento angular para as camadas
nao magnéticas adjacentes. H4, portanto, uma corrente de spins que emana da camada
magnética e propaga-se pela matriz ndo magnética. Isto contribui para a relaxacdo da
magnetizacdo precessionante, e pode dar origem a um acoplamento de natureza
dinamica entre duas unidades magnéticas imersas em uma mesma matriz. As abordagens
tedricas existentes para o estudo deste mecanismo sao fenomenoldgicas e empregam a
aproximacdo adiabdtica no cdlculo da corrente de spins. Neste trabalho, propomos uma
abordagem quantica e dindmica, baseada na teoria de resposta linear, para calcular
diretamente a corrente de spins que é bombeada nesses sistemas. Definimos o operador
corrente de spins a partir de uma equagdo de continuidade, utilizando uma descri¢dao da
estrutura eletronica que € apropriada para tratar os sistemas metélicos. Mostramos que o
valor esperado dessa corrente pode ser expresso em termos de susceptibilidades
generalizadas transversas dindmicas, que calculamos na aproximacdo de fases aleatodrias.
Para ilustrar a teoria desenvolvida, consideramos alguns sistemas simples, constituidos
por uma unidade magnética adsorvida a ou embebida em cadeias unidimensionais.
Comparamos os nossos resultados com as teorias existentes e discutimos algumas

vantagens da nossa abordagem em relagdo as anteriores.
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Abstract

The physical mechanisms that control the spin dynamics in nanoscale systems such as
magnetic thin films and multilayers are of great importance for the development and
improvement of technological applications. Factors that contribute to magnetization

relaxation are particularly important to magnetic media writing processes that involve
reorientation of a local magnetization. One of those mechanisms is the spin pumping

effect that has been recently proposed and observed in magnetic multilayers. The
magnetization precession of a nanoscale ferromagnet in contact with a non-magnetic
metallic media may transfer angular momentum to it. A spin current is then pumped into
the non-magnetic conducting environment, profoundly affecting the ferromagnet
magnetization dynamics. Spin pumping may also lead to a coupling of dynamic nature
between magnetic units embedded in non-magnetic conducting matrices.

Existing theories for the spin pumping effect are semi classic, and rely on the so called

adiabatic approximation. In this thesis we develop a quantum and dynamic approach
which allow us to calculate the spin current generated by the magnetization precession of
a nanoscale ferromagnet in contact with a non-magnetic metallic media. We employ
linear response theory to obtain an expression of the spin pumping current in terms of
generalized transverse spin susceptibilities. To illustrate our theory and to explore the
characteristics of the spin pumping currents we consider some very simple systems,
consisting of a single moment attached to a non-magnetic linear chain. We compare our

results with the existing theories, and discuss the advantages of our approach.
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Capitulo 1

Introducao

Recentemente, o desenvolvimento de uma nova area da Fisica estd revolucionando a
eletronica convencional: a spintronica (ou magnetoeletronica), que explora, além da carga
do portador, o seu grau de liberdade de spin.!'! Avancos nesta drea foram impulsionados
pela melhoria na engenharia de novos materiais em escala nanométrica, o que permitiu
a descoberta de fendmenos muito interessantes, tanto do ponto de vista cientifico quanto
tecnoldgico. Alguns exemplos recentes sdo: o acoplamento oscilatério entre camadas
magnéticas separadas por metais ndo magnéticos '?!, tunelamento eletronico dependente
de spin!®!, transporte eletrénico com polarizagio de spins e a magnetoresisténcia gigante
(GMR)™, Este tltimo, descoberto em 1988, teve uma das mais rapidas aplicacdes tecno-
l6gicas da histéria da Fisica. No final da década de 90, ja estavam sendo comercializados
sensores magnéticos ultra sensiveis baseados neste efeito, e isto permitiu um aumento
extraordindrio na densidade de gravagdo e na capacidade de armazenamento de dados em
discos rigidos magnéticos. O impacto desta descoberta foi tdo grande que, em 2007, os
Profs. Albert Fert e Peter Griinberg ganharam o prémio Nobel de Fisica pela descoberta
deste fendmeno.

A descoberta desses efeitos e os refinamentos conseguidos nos processos de manipula-
¢do e caracterizacdo de materiais nanoestruturados reacenderam um interesse enorme no
estudo de propriedades magnéticas de filmes finos magnéticos e de multicamadas. Estes
sistemas podem ser utilizados para inimeras aplicacdes na inddstria magnética, princi-

palmente em dispositivos de leitura e de gravacdo digital. Um exemplo sdo as estruturas
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denominadas de vélvulas de spin, que sdo constituidas por camadas metdlicas magné-
ticas separadas por um material ndo magnético, e empregadas nos sensores magnéticos
baseados no efeito GMR.

Além das propriedades estéticas, a investigagdo dos mecanismos fisicos que controlam
a dinamica de spins nessas nanoestruturas € de grande importancia, tanto para o desenvol-
vimento de novas aplica¢des, quanto para o aprimoramento das existentes. Por exemplo,
os fatores que contribuem para a relaxacdo da magnetizacao de uma unidade magnética,
quando ela € perturbada, sdo particularmente importantes nos processos de gravacdo em
meios magnéticos que envolvem reorientacao da magnetizacdo local. A minimizagao do
tempo de reorientacdo é um aspecto relevante para a fabricacdo de memorias magnéticas
mais rdpidas. Consequentemente, a identificacdo dos mecanismos que contribuem para
o amortecimento das excitagdes magnéticas torna-se fundamental para que se possa des-
crever adequadamente e, eventualmente, controlar a evolucdo dindmica da magnetizacio
nesses sistemas.

Um método muito utilizado para investiga¢do destes mecanismos de amortecimento
em filmes ferromagnéticos consiste em estudar as larguras de linha observadas em expe-
rimentos de ressonancia ferromagnética (FMR). Nesses experimentos, a magnetizacio da
amostra é submetida a um campo magnético estitico, € a um outro campo magnético 0s-
cilante (de micro-ondas), que € aplicado perpendicularmente ao campo estatico. Quando
a frequéncia da radiacao aproxima-se da frequéncia natural de precessdo (proporcional a
intensidade do campo estdtico) ocorre a ressonancia e a amostra absorve energia da radia-
¢do. Isto € caracterizado por uma linha de absor¢ao, cuja largura nos d4 informac€s sobre
mecanismos microscépicos de relaxacao das excitacdes de spins na amostra.

Um efeito de natureza dinamica que foi descoberto recentemente em multicamadas
magnéticas é o bombeamento de spins. Para ilustrd-lo, podemos considerar um sistema
constitutido por uma camada magnética embebida em uma matriz nao magnética. Quando
a magnetizacdo dessa camada é colocada para precessionar, como € feito em um experi-
mento tipico de FMR, ela pode transferir momento angular para as camadas ndo magné-
ticas adjacentes. H4, portanto, um fluxo de momento angular, ou uma corrente de spins,

que emana da camada magnética e propaga-se pela matriz nao magnética. Isto contribui
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para a relaxacdo da magnetizacio precessionante, € pode dar origem a um acoplamento
de natureza dindmica entre duas unidades magnéticas imersas em uma mesma matriz.

O estudo deste fendmeno comegou em 1996, quando Berger™ e Slonczewskil® previ-
ram que uma corrente elétrica continua, fluindo perpendicularmente as interfaces de uma
estrutura do tipo vélvula de spin, pode tornar-se spin-polarizada ao passar por uma ca-
mada magnética espessa e excitar, ou até mesmo reverter, a magnetizacdo de uma outra
camada magnética mais fina, praticamente desacoplada da primeira. Isto ocorre devido
ao torque entre a corrente spin-polarizada que emerge da primeira camada magnética e o
momento magnético da segunda camada. Tserkovnyak et al.l”), em 2002, propuseram o
fendmeno inverso: ao precessionar, a magnetizacao de uma camada magnética, em con-
tato com um metal normal, bombeia uma corrente de spins para o meio ndo magnético.
Como foi dito anteriormente, a emissao dessa corrente de spins contribui para o amorte-
cimento da precessdo da magnetizacdo, e pode ser usada para transmitir informagdo sem
envolver o transporte efetivo de cargas. Tserkovnyak et al. estenderam o formalismo de
bombeamento paramétrico de cargas (feito por Biittiker!® e Brouwer!®!) para calcular esta
corrente de spins e a contribui¢do que ela d4 ao amortecimento da precessdo geradora.
Eles utilizaram uma abordagem semi-cléssica e a precessdo da magnetizacdo foi tratada
na aproximacao adiabdtica.

No ano seguinte, Simanek e Heinrich!'” introduziram uma nova abordagem para este
fendmeno utilizando a teoria de resposta linear, mais familiar a comunidade de magne-
tismo. Eles fizeram uma analogia do conceito de for¢a de reacao de radiacao, conhecida
em eletrodinamica, com a dinamica da magnetizacao de um ferromagneto. A precessao da
magnetizagcdo m(¢) induz uma oscilagdo dependente do tempo na densidade de spin, que
age de volta em m(t) através de um campo de reagdo efetivo. Para calcular este campo,
os autores utilizaram a teoria de resposta linear no que denominaram de RKKY dinamico
(desenvolvido anteriormente por Barnes!'!!), uma abordagem similar & que empregaremos
no capitulo 3 deste trabalho, porém tratada na aproximacdo adiabética. Utilizando a parte
dissipativa do campo reativo, eles calcularam o aumento na constante de amortecimento
gerado por este efeito e compararam seus resultados com a teoria de bombeamento de

spins desenvolvida por Tserkovnyak et al..
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Posteriormente, Mills!!?! apontou uma imprecisdo nos cdlculos da Ref. [10] e calculou
o campo de reacao e as susceptibilidades transversas para um filme de espessura finita em-
bebido em metal paramagnético espesso. Simanek refez entdo os seus cdlculos e mostrou
que, para um gds de elétrons tridimensional interagindo com uma monocamada ferro-
magnética infinita, seus resultados, na aproximacdo de campo médio, eram equivalentes
ao de Tserkovnyak et al.. No capitulo 4, voltaremos a discutir estas duas teorias mais
detalhadamente para comparar os nossos célculos com os resultados que elas fornecem.

Nesta tese desenvolvemos uma teoria microscopica para descrever o fendmeno de
bombeamento de spins em sistemas magnéticos metélicos. Ela estd dividida da seguinte
forma:

No capitulo 2, fazemos uma breve revisdo de alguns conceitos basicos utilizados na
teoria eletronica de sélidos, e na descricdo do magnetismo nos metais de transicao.

No capitulo 3, discutimos algumas propriedades magnéticas dindmicas de sistemas
metdlicos ferromagnéticos. Utilizamos a teoria de resposta linear para explorar alguns
aspectos da técnica de ressonancia ferromagnética, que € frequentemente empregada para
medir a susceptibilidade magnética desses sistemas. Descrevemos detalhadamente o mé-
todo utilizado para calcular a susceptibilidade magnética transversa de sistemas metalicos
dentro da aproximacdo de fases aleatdrias (RPA). Para ilustrar a teoria desenvolvida e al-
gumas caracteristicas de interesse, calculamos propriedades estaticas e dinamicas de um
sistema muito simples, composto por um unico dtomo magnético adsorvido na ponta de
uma cadeia uniforme, semi-infinita, € ndo magnética.

Finalmente, no capitulo 4, abordamos o tema central dessa tese, que sdo as corren-
tes de spin. Primeiramente, revisamos as teorias existentes de Tserkovnyak et al.l” e de
Simének e Heinrich'”). Em seguida, desenvolvemos uma teoria microscépica para cal-
cular a corrente de spins que emana de uma unidade magnética, cuja magnetizacio esta
precessionando, em contato com um sistema metalico nao magnético. Consideramos que
0 campo magnético oscilatério que causa essa precessao € relativamente fraco, e aplicado
transversalmente a direcdo de equilibrio da magnetiza¢cdo. Desta forma, obtemos o valor
esperado da corrente de spins em resposta linear. Para ilustrar a teoria e compara-la com

as existentes, consideramos alguns sistemas simples. Isto nos permitiu efetuar os calculos
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numéricos necessdrios e estabelecer essas comparagdes com bastante precisao.

Nas conclusdes, resumimos os principais resultados que obtivemos e as vantagens de
nossa teoria. Descrevemos também possiveis extensdes e melhorias do modelo adotado,
para que ele possa descrever de forma adequada sistemas mais realistas.

No apéndice A, deduzimos expressdes para as fun¢des de Green mono-eletronicas que
foram utilizadas nos célculos das susceptibilidades dos diversos sistemas investigados.
No apéndice B, mostramos a equivaléncia entre as fungdes de Green mono-eletronicas

definidas no capitulo 3 desta tese e as que sao usualmente definidas a partir do resolvente.



Capitulo 2

Elétrons em solidos

Neste capitulo desenvolveremos a teoria bésica geral do comportamento eletronico
em solidos que servird de base para o estudo dos capitulos seguintes. Discutiremos os

modelos que serdo utilizados na teoria desenvolvida nos capitulos 3 e 4.

2.1 Elétrons em um potencial periédico

Os elétrons em um sélido cristalino estdo submetidos ao potencial dos fons que estdo
organizados em um arranjo periddico. Solidos reais possuem impurezas e imperfeigoes,
porém, vamos considerar apenas um cristal perfeito ideal (qualitativamente mostrado na
Fig. 2.1). Nestas condi¢des, o potencial efetivo desta rede cristalina apresenta simetria de

translacao:

Ur+R)=Ulr) . 2.1)

onde R; s@o os vetores que formam esta rede. Inicialmente iremos utilizar a aproximagao
de elétrons independentes, na qual a interacdo entre os elétrons € representada por um
potencial médio. Sendo assim, o potencial U dado pela Eq. 2.1 pode ser considerado
como o potencial efetivo total atuando sobre um elétron em um sdélido perfeito. Veremos
mais a frente que esta teoria ndo € suficiente para descrever o magnetismo dos materiais

e, portanto, faremos um estudo mais cuidadoso e detalhado da interacao eletrOnica.
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Utr)

Figura 2.1: Potencial periddico tipico (os circulos sdo as posi¢des idnicas de equilibrio; as
curvas cheias sdo o potencial ao longo de um plano i6nico; a curva pontilhada representa

o potencial entre planos i6nicos; a curva tracejada € o potencial de atomos isolados.)

A equagdo de Schrodinger que descreve os elétrons independentes em um sélido é:

h2v2
2m

Hy= |- +Ux) | =ep (2.2)
com o potencial U(r) dado pela Eq. 2.1. Estes elétrons sdo conhecidos como elétrons
de Bloch e possuem uma importante propriedade dada pelo Teorema de Bloch!!3!!4l: os
autoestados ¢ da Eq. 2.2 podem ser escolhidos de tal forma que, associados a cada

autoestado hd um vetor k tal que ¢/ pode ser escrito como o produto de uma onda plana

com este vetor de onda k por uma funcdo que tem a periodicidade do potencial:

wn,k(r) = 6ik.run,k<r) ) (23)

onde:

un,k(r -+ Rl) = un,k(r) . (24)

Alternativamente, podemos dizer que ao transladar a fun¢do de onda de um vetor da

rede direta, R;, a fun¢do de onda ganha uma fase e’ R

7ﬂn,k(r + Rz) = eik.Riqﬂn,k(r) ) (25)
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para todo R,; da rede direta. Este resultado pode ser obtido diretamente da Eq. 2.3,

utilizando a periodicidade explicitada na Eq. 2.4:

Un(r+Ry) = e ERIy  (r+Ry)

Unie(r) = € Rigp 1 (x) (2.6)

k'R

= ¢ ielk'l‘

O vetor de onda k € um nimero quantico caracteristico da simetria de translagao do
potencial peridédico. Para um dado k ha n solu¢des independentes da Eq. 2.2 que podem

ser obtidas substituindo as func¢des de onda da forma 2.3 na Eq. 2.2:

2m tni(r)

Hitin 1 (r) = [h—2 (%v + k) +U(r)

= en,kumk(r) . (27)

Devido a periodicidade explicitada na Eq. 2.4, a Eq. 2.7 acima pode ser vista como
uma equagdo de autovalores restrita a uma célula primitiva do cristal. Como temos um
problema de autovalores em um volume finito, devemos encontrar uma familia de solu-
¢des com autovalores discretos (que indexamos por 7).

Um sistema com NN células primitivas na rede cristalina é descrito por fun¢des de onda

¥ x com NN vetores de onda k restritos a uma célula unitaria da rede reciproca (geralmente

. . . . .. 27)3
a Primeira Zona de Brillouin). Cada vetor de onda permitido ocupa um volume % no
espaco reciproco, onde V € o volume do sélido. Logo, no limite de um cristal muito
grande, estes valores permitidos de k se aproximam a um continuo. Com esta descri¢ao,

a Eq. 2.2 fica:
Hippie = en(K)thnie - (2.8)

As fung¢des de Bloch ), x formam um conjunto completo e ortogonal de auto-func¢des
da equacdo de Schrodinger. Uma célula unitéria da rede reciproca possui toda informagdo

sobre o sistema, pois vetores fora desta regido podem ser reescritos como:
k=kK+K (2.9)

onde k’ é um vetor da célula unitaria e K é um vetor da rede reciproca. Substituindo na

iK-R

Eq. 2.5 teremos '™ = 1 e obteremos novamente a Eq. 2.8. Desta forma, para fungdes
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de onda com vetores k que diferem um do outro de um vetor da rede reciproca, os niveis
de energia e as autofuncdes devem ser idénticos: para um dado n, as autofuncdes e 0s

autovalores sdo periédicos em k:

Unksk(r) = Upx(r) (2.10)
enk+K) = e(k) . (2.11)

Esta descricdo de niveis de energia dos elétrons em um potencial periddico em termos
de uma familia de fungdes ¢, (k), cada uma com a periodicidade da rede reciproca, nos
leva a estrutura de bandas de um sélido (um exemplo é mostrado na Fig. 2.2a). Para
cada n, o conjunto de niveis eletronicos representado por €,(k) é chamado de banda
de energia. Como esta deve ser uma fungdo continua e periddica no espago reciproco,
ela possui um limite maximo e um limite minimo, de forma que os valores de ¢, (k) se
encontram nesta faixa de energia. Existem faixas de energia separando algumas bandas
onde nio h4 solugdes da equacao de Schrodinger para valores reais de k. Estas faixas sdo
chamadas de gaps de energia e os elétrons com energias nestas regides ndo se propagam
pela rede: a solugdo da Eq. 2.2 possui k£ imagindrio nestas regides e suas fun¢des de onda

dadas pela Eq. 2.3 possuem uma envoltdria que decai exponencialmente com a distancia.

A periodicidade na rede reciproca explicitada pela Eq. 2.10 nos permite fazer uma
expansdo de Fourier das fun¢des de Bloch v, (r) (para r fixo) em ondas planas com
vetores de onda no reciproco da rede reciproca, ou seja, na rede direta. Portanto, podemos

€screver:

Yni(r) = N72 ) o, (R, x)e™ (2.12)

Os coeficientes da soma dependem tanto do vetor de onda R,; quanto de r, ja que para
cada r temos uma funcao periédica em k diferente sendo expandida. Estes coeficientes

sdo dados pela transformada inversa:
on(Ri,r) = N72 ) e Rk (r) (2.13)
k

Para mostrar a dependéncia clara desta fungcdo com os parametros r e R,;, substituimos
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a) "‘7 b)
10 N 7 d
5t J
>
L
< —
"B
Z i
g5 0
5t J
r H N P r N 4 2 0
Vetor de onda DOS (estados/eV)

Figura 2.2: Bandas de energia (e a respectiva densidades de estados) do Vanadio (bcc)
calculadas por primeiros principios, para valores do vetor de onda k ao longo de algumas

direcdes de simetria da 1* zona de Brillouin.
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a Eq. 2.3, de modo que:
on(Riyr) = N72 )Ry (r) (2.14)
k
e utilizando a periodicidade de u,, x(r) dada pela Eq. 2.4, escrevemos:
Sn(Rir) = N72 ) el Ro¥y  (r —Ry) (2.15)
k
O que nos mostra que estes coeficientes s6 dependem da diferenca r — R;:
¢n(Ri,r) = du(r — Ry) . (2.16)
Assim, a Eq. 2.12 pode ser reescrita como:
Ys(r) = N72 Y eBkg (r —R;) . (2.17)
i
Os coeficientes ¢,(r — R;) sdo conhecidos como fungdes de Wannier!l. As fun-
¢coes de Wannier centradas em diferentes sitios (ou com diferentes indices de banda) sdo
ortogonais, € como o conjunto completo de funcdes de Bloch pode ser escrito como com-
binagdo linear das fun¢des de Wannier, estas fungdes ¢, (r — R;), para todo n e R;,
também formam um conjunto completo. Elas s@o, portanto, uma base alternativa para
uma descri¢c@o exata dos niveis de elétrons independentes em um potencial periddico.
Ap0s obtermos a estrutura de banda de um sé6lido, devemos estudar como os elétrons
sdo distribuidos nestas bandas. O preenchimento das bandas e as suas estruturas deter-
minam se o material serd isolante, metdlico ou semicondutor. Em cada banda de energia
€ possivel colocar 2N elétrons (1 elétron com cada spin para cada vetor de onda k£ na 1?
Zona de Brillouin). A temperatura 7' = 0, serdo prenchidos os niveis mais baixos e a ener-
gia que separa os niveis ocupados dos desocupados € chamada de energia de Fermi. Se
um sistema possui apenas bandas completamente cheias e outras completamente vazias,
haverd um gap de energia entre o nivel ocupado de mais alta energia e o nivel desocupado
de mais baixa energia. Materiais com este gap de energia muito maior que kg1’ (onde T

¢ da ordem da temperatura ambiente) sdo isolantes. Se o gap for compardvel a kgT’, o

sélido € um semicondutor.
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Em sistemas metdlicos, as bandas de energia estdo parcialmente preenchidas, ou seja,
o nivel de Fermi estd localizado dentro de uma faixa de energia permitida de uma ou mais
bandas. Para cada banda parcialmente preenchida, hd uma superficie que separa os niveis
ocupados dos vazios dada por €,(k) = er. O conjunto destas superficies é chamado de
superficie de Fermi. Pode-se dizer que quando é possivel definir uma superficie de Fermi
em um s6lido, ele possui propriedades metélicas pois hé excitacdes permitidas com ener-
gias infinitesimalmente acima do nivel de Fermi. Isto quer dizer que, ao aplicarmos um
campo externo sobre os elétrons, eles podem ser excitados passando para os niveis deso-
cupados com energia infinitesimalmente maiores, por menor que seja o campo. Portanto,

os sistemas metalicos possuem condutividade relativamente alta.

2.2 Densidade de estados

Uma grandeza muito util para avaliar certas propriedades eletronicas € a densidade
de estados (DOS) p(e). Ela representa o nimero de autoestados do sistema por unidade
de energia, como mostrado na Fig. 2.2b. Em diversas circunstancias, precisamos calcu-
lar, por exemplo, quantidades que dependem de somas sobre todos niveis eletronicos da

forma:

Q=2> Quk) (2.18)
n,k

onde o fator 2 se deve a soma sobre os spins (vamos considerar por simplicidade que
@, (k) ndo depende do spin) e para cada n a soma é sobre os valores permitidos de k
(restritos a primeira zona de Brillouin).

Para grandes valores de NV (s6lidos macroscopicos), a soma em k pode ser substituida
por uma integral. Como o volume ocupado no espago reciproco por cada k permitido é

Ak = # (onde V é o volume do sélido), teremos:

d3k:
¢= lim V_ZZ . (2.19)

Nos casos em que @), (k) s6 depende de k através de €, (k), podemos reescrever:

q_2; / (;l:;gQ(en / dez / fr’j e ()0 . (220
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Definimos a densidade de estados como:

Z / ZWIZ —e(k) = pale) 2.21)

onde p,(¢) é a densidade de estados associada a banda n, e é dada por:

p(e) = [ 50t~ k) (222)

473

Outra grandeza muito utilizada nos cdlculos de propriedades eletronicas € a densidade
de estados local (LDOS), que € a soma das densidades de estados associadas as bandas n,

multiplicadas pelas probabilidades de se encontrar um elétron naquela banda na posi¢ao

r:
d3k
p(e,T) Z/ (K)[eon (r)* . (2.23)
Se integrarmos a densidade de estados local no volume total, obtemos:
/d3rp e 1) Z/ Ly ))/d3r|z/1 ) = p(e) (2.24)
47T3 n : .
Note que p(€) funciona com um contador de estados: ao integrarmos p(€) em uma
faixa de energia de, o nimero de estados nesta faixa de energia n(de) = [, p se

tem contribui¢des cada vez que ¢ = ¢€,(k), enquanto que os ¢, (k) fora desta faixa ndo

contribuem para n(de).

2.3 Modelo de Ligacoes Fortes

Vamos imaginar que para formar um sélido, temos /N d4tomos que estdo inicialmente
isolados e vao sendo aproximados até que os elétrons passam a sentir um potencial dife-
rente do potencial atdmico. Os NV niveis antes discretos e degenerados vao sendo alarga-
dos a medida que a o potencial se diferencia mais do atdmico e que as funcdes de onda
atdmicas comecam a se sobrepor (Fig. 2.3). A interacdo coulombiana entre os elétrons
e os fons vizinhos modificam os niveis de energia (antes atdmicos) quebrando sua dege-
nerescéncia, e eles passam a formar bandas de largura proporcional a sobreposicao das

funcdes de onda atdmicas.
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Vir) niveis de energia

. (espagamento) !

Bandas
com N
valores
de k cada

—
—

niveis (b)
degenerados

Figura 2.3: a) Representacdo esquematica de niveis atdmicos ndo degenerados. b) Os
niveis de energia para N dtomos em um potencial periddico, em fungdo do inverso do
espacamento atobmico médio. Quando os 4tomos estdo bem separados (pequena sobrepo-
sicdo entre suas func¢des de onda) os niveis sdo quase degenerados, mas quando eles estao

préximos (maior sobreposi¢ao), os niveis alargam e formam bandas.

O modelo de ligagcdes fortes € apropriado para descrever sistemas em que a sobre-
posicdo das funcdes de onda atdomicas € relativamente pequena e o potencial sentido por
um elétron difere pouco da descricao de dtomos isolados, ou seja, um pouco do caréter
atdmico ainda € preservado.

Vamos considerar o hamiltoniano da Eq. 2.2:

A2

a=r v | (2.25)

2m

onde o operador do potencial periddico U (dado pela Eq. 2.1 na representacdo das posi-
¢des) pode ser escrito como:
U=> i . (2.26)
i
Este € o potencial periddico do cristal expresso como uma soma de componentes i;
devido a cada sitio 7. Os operadores u; sdo locais, com elementos de matriz:
(r|u;|ry = 6(r — v )u(r — R;) . (2.27)
As fungdes de onda atdomicas |i) satisfazem:

N2

(£ + @)l ==l - (2.28)
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Considerando apenas um orbital por cada sitio e desprezando a sobreposicao (overlap)
entre diferentes sitios, de forma que (i|j) = J;;, as N func¢des de onda atdmicas formam
uma base completa e ortogonal para o sistema. Nesta representacdo, podemos escrever:

(lH|j) = (i (% + 1 + Zu) 17)

i #i
}32
= il (g + ) 1)+ (i D )
i £
onde ¢;; sdo conhecidos como integrais de transferéncia (hopping), e nos ddo os elementos
nao-diagonais do hamiltoniano que permitem elétrons do sitio ¢ saltar para o sitio j. Eles
sdo definidos como:

(3 els) = [ i) [Z<r|aif|r'>] L)

e i'#i

= /d3r(@'|r> [Zu(r — Ri’)] (rls)

il #i
— / d*ré*(r — R;) [Z u(r — Ri/)] o(r —R;) (2.30)
il #i
onde utilizamos a Eq. 2.27. Pode-se mostrar que em sistemas com simetria de translago,
as integrais de transferéncia s6 dependem da diferenca R; — R,;.
Se considerarmos ¢ = j na Eq. 2.30, obteremos um termo diagonal de efeitos cristali-

nos que pode ser incluido renormalizando a energia de sitio:

Partindo do hamiltoniano dado pel Eq. 2.25 e utilizando as Eqgs. 2.29 e 2.31, temos

que:

H = ZI )i Hj) (j
— Z| ie(il + Y liti(j] (2.32)

i#]
Finalmente, podemos reescrevé-lo de uma forma mais compacta considerando que

tii = €;.

= iyt (| (2.33)
]
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Este é o hamiltoniano do modelo de liga¢des fortes, ou hamiltoniano tight-binding.
Em geral, consideramos que a soma em ¢, j estd restrita a um nimero relativamente pe-
queno de sitios vizinhos mais proximos, pois as integrais de transferéncia ¢;; (dadas pela
Eq. 2.30) diminuem rapidamente com a distdncia R; — R, ja que as func¢des de onda
atdmicas ¢(r — R;) sdo bem localizadas. No formalismo de 2* quantizagdo, ele pode ser

€scrito como:

H=> tyele; (2.34)
1,3

O operador éj (¢;) cria (aniquila) um elétron no sitio i (j). Podemos diagonalizar
este hamiltoniano fazendo a transformada inversa da Eq. 2.17 obtendo os operadores de

criacdo e destruicdo nos estados de Bloch éL e Ck, que sdo os autoestados do hamiltoniano:

pr—R;) = N72Y e ™Ry (r) | (2.35)

k
o= NTEY eeRig (2.36)
k

Desta forma:

. - o
H = N 15 E tije ZkR’clT{eZk Ritw

ij kk

_ Nl Z Z tije_ik(Ri—Rj)ei(k’—k)'Rj@L@k, . (2.37)

ij kk
Como ha simetria de translacdo, ¢; ; s6 depende da diferenca das posi¢des entre os

sitios. Assim, podemos chamar R,, = R; — R, de forma que:

ek) =Y e ™ Brt, (2.38)

n

Logo:
H = Z[N—lzei(k’_k).RJ’]e(k)é;f{ék,
J
= Y e(k)a (2.39)
k

A relacdo explicitada na Eq. 2.38 mostra que a largura de banda estd diretamente

relacionada com ¢;;: quanto maior for a integral de transferéncia maior serd a largura
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de banda. Vemos, portanto, que bandas de energia associadas aos niveis atdmicos com
menor energia média (mais ligados aos dtomos) s@o mais estreitas, pois as fungdes de
onda correspondentes sdo mais localizadas.

A velocidade média de um elétron em um estado de Bloch 1/ é dada por!!*!:

1 0e(k)

v(k) = T ok (2.40)
Para dtomos isolados, (k) = constante, resultando em elétrons ligados aos atomos,
como esperado. Entretanto, para qualquer ¢;; # 0, a banda e(k) néo serd constante. Logo,
os elétrons terdo uma velocidade média diferente de zero e poderdo se mover pelo cristal.
Este movimento pode ser visto como um tunelamento entre os 4tomos: quanto menor a
sobreposicao, menor a probabilidade de tunelar e mais tempo o elétron permanece em
um dtomo. Este tempo é da ordem de /W, onde W ¢ a largura da banda (quanto maior

esta largura, maior a sobreposi¢do das fun¢des de onda e maior a velocidade média dos

elétrons).

2.4 Modelo de Hubbard

Até o momento estudamos os elétrons nos sélidos sem considerar a interagdo entre
eles. Porém, os s6lidos conhecidos como ferromagnetos possuem uma magnetizaciao
espontanea mesmo na auséncia de campos magnéticos externos. A origem deste ferro-
magnetismo depende fundamentalmente da interacdo coulombiana entre os elétrons e é
um fendmeno essencialmente quéantico. Bohr e von Leeuwen mostraram que, classica-
mente, a magnetizacio de qualquer sistema em equilibrio térmico é nula''®!. Devemos
portanto abandonar a aproximacgdo de elétrons independentes, usada até o momento na
teoria de bandas eletronicas, se quisermos descrever s6lidos metdlicos com ordenamento
magnético.

Discutiremos agora o modelo obtido por Hubbard para elétrons em bandas estreitas!!®.
As interagdes eletrOnicas podem ser descritas através do hamiltoniano de interacdo entre

dois corpos em 2% quantizacao:

. 1 . . . .
How =5 3 [ drd el 6V () )i e) @



Capitulo 2. Elétrons em solidos 18

Incluimos, neste caso, um indice de spin ¢. Para a interacdo coulombiana:

62

V(r,r') =

(2.42)
r —r'|

Utilizando as expansdes dos operadores de campo em termos dos estados atdmicos

que satisfazem a Eq. 2.28:

@Z;U(r) = Zgbr— Cw ) (2.43)
) = Z¢ Y — R, (2.44)

O operador ¢;, (élTU,) destr6i (cria) elétrons no sitio < com spin o (¢”). Obtemos entéo:

N 1 R
Hin = 5 -z;;z e, j|—|/<: Dewrére (2.45)
/L?]? )

o,0’

onde
62

Juntando com o hamiltoniano de uma particula em 2* quantizac¢do dado pela Eq. 2.34

<i,j’%’k,l> — /d37nd37’/¢*(r—Ri)¢*(r/—Rj)

(agora com indice de spin), obtemos:

~

H - .H() + I:—,int

1 L
Ztm o+ 5 3 il i G K Dlrgtss (2.47)
Jkl

Vamos agora fazer a aproximag¢do sugerida por Hubbard: devido ao efeito de blinda-
gem nos metais de transi¢do, a interagdo coulombiana efetiva entre os elétrons € bem loca-
lizada. Desta forma, dentre os elementos de matriz 2.46, o termo dominante é (¢, 4| |7, 7),
onde ja consideramos a interacdo ‘“vestida” pela blindagem. Os elementos de matriz
(,7]%]i,4), onde i # j, envolvem fatores da forma |p(r — R;)[*|¢(r' — R;)[% ou seja,
integrais de sobreposi¢cao de densidade de carga. Como a interagc@o entre sitios distintos

€ muito pequena, este elemento de matriz € muito menor que o termo intra-sitio, ou seja,

(i,d|2]d,4) > (i,4]2i, j) parai # j.
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e K
3d ~——.Banda 4s
4s
Bandas 3d
N 2 1(a,) Tk
(a) (b)

Figura 2.4: a) Parte radial das fun¢des de onda dos orbitais 3d e 4s em func¢do da coor-
denada r medida em unidades do raio de Bohr ay. b) A banda associada ao orbital 4s se

assemelha a bandas de elétrons livres, enquanto as 3d sdo mais estreitas.

Além disso, esta interacdo é muito mais importante nos orbitais localizados d do que
nos orbitais s, relativamente mais estendidos (Fig. 2.4), pois os elementos de matriz intra-
sitio em orbitais estendidos, (s, | % |5, s), € muito menor do que nos orbitais localizados,
(d,d|*|d, d) (daf 0 nome modelo de bandas estreitas).

Desta forma, vamos desprezar os termos com func¢des localizadas em sitios distintos,
e definimos:

1

que serd independente de ¢ para sistemas homogéneos. O hamiltoniano da Eq. 2.47 se

torna entao:

A o 1 T

H = Z tijhgCio + 2 Z Uitly @ yiirio
i, 7 ,
o 0,0

A a 1 L 1 R
— Z tijczgcja + 5 Z Umianw/ — 5 Z Umw N (249)

1,7 i , )
o 0,0 o

onde utilizamos que 7;,, = éjaéw ¢ o operador ndmero de ocupacdo, e as relagdes de
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anticomutacdo dos operadores de cria¢do e aniquilacdo de férmions:

(i e} = O, (2.50)
(b Gt = 0 . 2.51)

Sabendo que n?, = n,,, podemos abrir a soma em spins da forma:

. 1 1
H o= ) tyfltio+ 5 Y Uil + firhiy + iy + i) = 5 ) Ui

i i
1
_ ZJ tijel éiq + 5 Z Uilhurhs, + haii] (2.52)

E, finalmente, podemos escrever:

2 1
= Z tiglyéio + 5 Z Uiiiofis - (2.53)
] (2
Este hamiltoniano proposto por Hubbard, apesar de simplificado, contém os ingre-

dientes fisicos necessarios para descrever diversas propriedades de sistemas metalicos

magnéticos.

2.5 Critério de Stoner

O fato de apenas alguns metais de transi¢do apresentarem ordenamento magnético
¢ intrigante. Uma explicacdo proposta por Stoner!!”! foi elaborada a partir do estudo
da estabilidade do estado fundamental ndo magnético de metais. Para investigar esta
estabilidade, vamos partir de uma fase ndo-magnética onde n; = n| e analisaremos o
custo de energia para inverter os spins de alguns elétrons. Se transferirmos elétrons com
spins | para a banda de spins T, a energia cinética total aumentara. Entretando, devido
ao principio de exclusdao de Pauli, haverd um decréscimo da energia coulombiana nesta
transferéncia, pois os elétrons de mesmo spin tendem a se afastar um dos outros. E a
competi¢cdo entre esses dois efeitos que determina a estabilidade do estado ndo-magnético.

Vamos calcular explicitamente a variacdo de energia devido a transferéncia de uma
quantidade infinitesimal de elétrons com spin | para a banda de spin |, como ilustrado na

Fig. 2.5.



Capitulo 2. Elétrons em solidos 21

lep]

AN

Figura 2.5: Transferéncia de elétrons com spin down para spin up

O nimero de elétrons promovidos dn na faixa de energia de é dado por:
on = p(ep)de (2.54)

onde p(er) é a densidade de estados eletronicos no nivel de Fermi para elétrons com um

dado spin. O ganho de energia cinética nesta transferéncia é:
AK = én.0c = p(ep)(de)® . (2.55)
No estado ndo-magnético ny = n| = ny. Apos aumentar o nimero de elétrons com
spin T e diminuir o ndmero de elétrons com spin |, a variagdo da energia coulombiana
sera:
AU = Uy -U;
= U(ng+6n)(ng — on) — Ung = —Udn = —Up*(er)(de)* . (2.56)
Portanto, a variacdo da energia total devido a transferéncia € dada por:
Aer = AK+ AU
= pler)(e)* — Up*(er)(de)®
= [1—Up(ep)|pler)(de)* . (2.57)
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Se
Aer <0, (2.58)

a transferéncia € energeticamente favordvel, indicando que o estado ndo magnético € ins-
tdvel, ou seja, como p(er) e (d¢)? sdo ambos maior que zero, o estado ndo magnético é
instavel quando:

1-Up(er) <0 <= Up(ep)>1 . (2.59)

Este € o critério de Stoner para a instabilidade de um estado ndo-magnético, ou seja,
para a ocorréncia de um estado fundamental magnético. Ele estabelece que a ocorréncia
de um estado fundamental magnético é energeticamente favordvel quando o produto entre
a densidade de estados eletronicos no nivel de Fermi e a interagdo elétron-elétron efetiva
for maior que 1. Este critério ndo diz o tipo de ordenamento que ocorrerd, mas preveé que,
nestes casos, o estado nao-magnético € instdvel. Sendo assim, sistemas com alta interacdo
efetiva elétron-elétron e/ou densidade de estados relativamente grande no nivel de Fermi,
sdo bons candidatos para possuir estado fundamental com ordenamento magnético. Qua-
litativamente, ele explica o porque, dentre os metais de transicdo da linha 3d, apenas o F'e,
Ni e Co (que apresentam p(er) relativamente grandes) sdo ferromagnéticos enquanto o

C'u, com densidade de estados no nivel de Fermi bem menor, néo €.

2.6 Aproximacao de Hartree-Fock

De maneira geral, podemos reescrever o operador nimero como seu valor médio so-
mado as flutuacdes, ou seja:

Pio = (Rig) + 0Rig . (2.60)

Dessa forma, os operadores envolvidos no termo de interacdo do hamiltoniano de

Hubbard dado pela Eq. 2.53 podem ser escritos como:

NieNiz = ((Rig) + 0Nig) ((iz) + Oiz)
(
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Na aproximacdo de Hartree-Fock, desprezamos o dltimo termo da Eq. 2.61, dado
pelo produto das flutuagdes dn;,. Dessa forma, os elétrons com spin ¢ sentem apenas um
campo médio que depende dos spins . Substituindo na Eq. 2.53:

ﬁwgng%+%}:mwmmw+mmmf4mg@@) (2.62)
ijo io

O ultimo termo acima € uma constante no hamiltoniano, que pode ser anulado por uma
redefinicao do referencial de energia; os dois termos que restam no segundo somatdrio
sdo iguais. Portanto, na aproximac¢do de Hartree-Fock, o hamiltoniano de Hubbard tem a

forma:

I:]HF = Z tijé;fgéjg + Z Uz <ﬁi5>ﬁia : (263)

ijo i
E importante notar que este hamiltoniano pode ser escrito como H=4H T+ H 1> ou
seja, na aproximacao Hartree-Fock, as dinamicas dos spins T e | sdo descorrelacionadas.
Podemos escrever a ocupacdo média e 0 momento magnético médio (em unidades de

[43) NO sitio ¢:

n; = (i) + (Ryy) e (2.64)
mi = (i) — (Ryy) (2.65)
de forma que:
(i) = % e (2.66)
(fir) = # : (2.67)
Assim, teremos:

ﬁgzi:wdgw+§:m9§;@mg (2.68)

ij i

onde o sinal negativo (positivo) se refere aos spins T (]). Como 7, = éjaéw, o termo de
interagdo pode ser incluido na energia de sitio ¢; = €7, que agora dependera do spin o, da

forma:
Uin; Uim;
2 T2

(2.69)
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T A

Figura 2.6: a) Densidade de estados esquematica de um sistema ndo magnético. b) Den-
sidade de estados de um sistema magnético apds a separacao de troca :F%. ¢) Mudanca

no nivel atdbmico necessdria para manter o niumero de elétrons fixo localmente.

O termo que envolve a ocupacao média n; € novamente uma renormaliza¢do da ener-
gia, porém, vemos que as energias de sitio de spins distintos sdo deslocadas entre si. Esta
energia estd relacionada com a densidade de estados através das fun¢des de Green, como
veremos adiante. A separacdo relativa entre as densidades de estados de spins T e |,
A; = U;m;, € chamada de separagdo de troca (exchange splitting).

Esta aproximag¢do nos permite obter um método autoconsistente para calcular a mag-
netizacdo em um atomo magnético da seguinte forma: inicialmente assumimos que 0s
valores da interacdo elétron-elétron efetiva intra-sitio U e o nimero de elétrons n( neste
atomo sdo conhecidos. Escolhemos um valor inicial m, para a magnetizacdo, de forma

que Ag = Umy. As densidades de estados para spin | e |, antes degeneradas (Fig. 2.6a),

agora sdo deslocadas de —% e %, respectivamente (Fig. 2.6b). Em seguida, variamos o
nivel atdmico ¢y (mantendo o nivel de Fermi fixo) de forma que o nimero total de elétrons
ny +n, (calculados pela integral das densidades de estados até o nivel de Fermi) seja igual
a ng (Fig. 2.6¢). Feito isso, recalculamos a magnetizacao m no sitio magnético, dada por
ny —n|. Se m # my (dentro de uma certa tolerancia), reiniciamos o processo com o valor

de my = m até que a convergéncia magnética seja atingida.
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2.7 Funcoes de Green de uma particula

As fungdes de Green sdo ferramentas muito uUteis para a descri¢do das propriedades
eletrOnicas de varios sistemas.

Para qualquer equa¢do ndo homogénea da forma:
{z = h(r)}o(r) = f(r) (2.70)
onde h(r) é um operador hermitiano, podemos definir uma fungdo de Green por:
{z=h(r)}G(r,v',2) =6(r—1') . (2.71)

Se conhecemos a fun¢do de Green G/(r, 1/, z), a equagdo original pode ser resolvida da
seguinte forma: multiplicamos a Eq. 2.71 pela parte ndo homogénea da Eq. 2.70, f(r'), e

integramos em 1’
/ d*r'{z — h(r)}G(r, v, 2) f(x') = / Er's(r —o)f(x') (2.72)
(== h(r)} / ErGr, ) = f@X) . 2.73)
Desta forma, comparando com a Eq. 2.70, podemos identificar:
p(r) = / d&r'G(r, v, 2) f(x) (2.74)

No caso de z = {)\, }, onde ), sdo os autovalores de h(r), a solugdo ¢(r) é dada pela

equagio de Lippmann-Schwinger!!8!:

o(r) = dolr) + / PG V) 2.75)

onde ¢ (r) é a solugdo da equagio homogénea {z — h(r) }¢o(r) = 0 associada a Eq. 2.70.
A equacdo de Schrodinger de uma particula na representacdo das posi¢des pode ser

escrita na forma:
Hi(r)+Vi(r) = e(r) ,ou (2.76)
{e—H}W(r) = Vo) | 2.77)

Para elétrons submetidos a um potencial peridédico, o hamiltoniano H jé inclui o po-
tencial da rede cristalina U(r), para o qual temos os autoestados dados pelo teorema de

Bloch, e V é uma perturbacdo a este potencial.
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As fungdes de Green de uma particula sdo definidas neste caso por:
{z— H\G(r,r',2) =6(r —1') (2.78)

ou ainda, para os operadores:

A ~

(:—H)G(z)=1—-G()=(z—H)™ . (2.79)

Outra forma de escrevé-la muito utilizada nestes calculos € através da representagdo
espectral, na qual introduzimos um conjunto completo, formado pelos autoestados {v,, }

de H:

— Z— €
Na representacdo das posicoes:
oy N n(0) ()
G(rr',z) =) p— . (2.81)

n
Como os autovalores de H sao reais, G' ¢ uma fun¢do analitica no plano complexo z
com polos nos autovalores z = ¢,. Se o espectro de autovalores for continuo, haverd um

corte nesta regido do eixo real. Os limites:

G (e) = hI(I)l Gle+in) e (2.82)
n—0*

G (e) = linél G(e —in) (2.83)
n— +

existem, mas sdo diferentes. A Eq. 2.82 define a fun¢do de Green retardada e a Eq. 2.83
define a fun¢do de Green avancgada.

Utilizando a relagao:

lim — :P<l):|:z'7r5(a:) , (2.84)

n—0+ x £ 1m T
onde P(...) representa o valor principal, podemos reescrever os termos diagonais das

fun¢des de Green retardada e avangada na representacdo espectral dada pela Eq. 2.81:

()
G =

s

n

(2.85)

= P

Fir Y d(e—e)a(@)® . (2.86)
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Identificamos assim a densidade de estados local (Eq. 2.23 para as func¢des de Bloch)

COmo:

p(r,e) = ;%Im{ai (r,r,e)} . (2.87)

As partes real e imaginaria da fun¢@o de Green nio sdo independentes. Reescrevendo

a Eq. 2.81, podemos obter:

Gr,r,z) = / de > " 6( - en)% (2.88)
_ /dElp(r’ 6//> ) (289)
Z — €

Novamente utilizando a Eq. 2.84, obtemos:

GE(r,r,e) = P / de'p(r—’e,) Firp(r,e) | (2.90)
€ — €

que, substituindo a Eq. 2.87, fornece:

Re{GH(r,r,0) =%

(2.91)

/oo Im{G*(r,r,¢)} da]

/
0o €—€

Essa € a relacdo de Kramers-Kronig, que nos permite calcular a parte real da funcao
de Green sabendo a parte imagindria.

Podemos encontrar as fun¢des de Green GG de um sistema com hamiltoniano dado por
H = Ho 1+ V relacionando-a com o sistema 1solado, onde H = Ho. As funcgdes de Green

associadas com Hy e com H serio:

g = (z—Ho)™ (2.92)
G = (z—Hy—V)™' . (2.93)

Podemos entdo reescrever da forma:

(z—Hy—V)G = 1 (2.94)
(z— H)G = 1+VG (2.95)
G = §+gVG (2.96)
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a) c)
00 O0¢
b) d)
OO OOC

2

Figura 2.7: a) Dois dtomos isolados. b) Dimero. ¢) Dimero mais um dtomo isolado. d)

Cadeia de 3 atomos.

Esta é a chamada equacdo de Dyson. Em termos das representagdes dos operadores,

ela pode ser reescrita na forma:

GGy = (@ali) + D _(ilglm)(m|VIn)(nlG]3) (2.97)
Gij = 9ij+ Y GimVonGnj - (2.98)

Esta equacdo pode ser utilizada como um método iterativo para o cdlculo das funcdes
de Green de uma particula em sistemas de interesse. Consideremos, por exemplo, o
caso de uma cadeia atbmica homogénea. O método consiste em adicionar 4tomo por
atomo formando a cadeia iterativamente, da seguinte forma: inicialmente consideramos
que temos 2 dtomos isolados, os quais chamaremos de 0 e 1, como ilustrado na Fig. 2.7a.
As fungdes de Green dos dtomos isolados s30 gog = g11 = (2 — €9) !, onde € € a energia
atdmica. Para formar o dimero, no modelo de ligacdes fortes com interagdo apenas entre
primeiros vizinhos (Fig. 2.7b), os dois 4tomos deverdo ser conectados através de um
potencial dado por:

V = |0)tor (1] 4 [1)t10(0] (2.99)

onde ¢ € o hopping entre os dtomos. Utilizando a equagdo de Dyson, podemos calcular

todos os elementos da fun¢do de Green do dimero através de um sistema fechado de
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Figura 2.8: Cadeia semi-infinita com um 4tomo adicional que serd ligado a cadeia através

de um potencial dado pela Eq. 2.105 (linha tracejada).

equacoes:
Goo = goo + gootorGio (2.100)
Gio = g1itiGoo (2.101)
Gu = gu+gutiwGo (2.102)
Gor = gootnGu - (2.103)

Agora que conhecemos as fungdes de Green do dimero, podemos adicionar um ter-
ceiro dtomo (Fig. 2.7¢), cuja fungdo de Green isolada € gos = (2 — €)™ '. A conexdo
do 4tomo 2 ao dimero € feita da mesma forma, através de um potencial similar a Eq.
2.99, porém envolvendo as integrais de transferéncia t15 € 1. As funcdes de Green do
sistema composto pelos trés atomos (Fig. 2.7d) podem ser calculadas novamente usando
a equagao de Dyson.

De maneira geral, o método consiste em supor conhecida as fun¢des de Green asso-
ciadas a uma cadeia com N 4tomos e do dtomo isolado. Utilizando a Eq. 2.98, podemos
calcular as funcdes de Green para a cadeia com N + 1 dtomos.

Como exemplo deste método, vamos obter a funcdo de Green de superficie S de uma
cadeia homogénea semi-infinita onde a estrutura eletronica é descrita pelo modelo de
ligacGes fortes. Se o sistema € semi-infinito, a adi¢do de um dtomo na ponta da cadeia

ndo deve alterar a funcdo de Green de superficie, ou seja:

A}i_{noo gvy = Gniva - (2.104)

Inicialmente temos o sistema mostrado na Fig. 2.8. Conectamos o dtomo isolado

N + 1 a cadeia através do potencial:

V = |N)tynsr(N + 1|+ [N + Dtnan(N| . (2.105)
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Obtemos, usando a Eq. 2.98:

GNyiN+1 = NN+l + INsiN+itNaNG NN+ e (2.106)

Gynt1 = guNtnnt1Gryingr (2.107)

onde gyiinvt1 = (2 — €)' é a fungo de Green do dtomo isolado N + 1 e gyy € a
funcdo de Green da ponta da cadeia semi-infinita. Impondo que Gyy = Gyiini1 = 5,

obtemos a funcdo de Green de superficie como solucao da equacao:

S = gn+iN+1 + InrinpitN NSt 1S . (2.108)
Considerando ty1 1y = tyni1 = t, temos:

(z —e0) £ /(2 — €)% — 412
2t2 ’

S:

(2.109)

onde o sinal deve ser escolhido para que a densidade de estados p = —%I m{S} seja
sempre positiva.
No apéndice A, usamos este método para obter as fun¢des de Green associadas a

diversos sistemas unidimensionais de interesse.



Capitulo 3
Dinamica de spins

Neste capitulo, estudaremos algumas excitacdes magnéticas de sistemas metélicos
ferromagnéticos. A nossa abordagem serd baseada na teoria de resposta linear, que é
apropriada para calcular a resposta de um sistema a campos relativamente fracos, geral-
mente dependentes do tempo e ndo homogéneos espacialmente. Utilizaremos essa teoria
para calcular a susceptibilidade magnética transversa dindmica e ilustraremos estes cél-
culos considerando um sistema relativamente simples composto por um dtomo magnético
na ponta de uma cadeia metdlica ndo magnética semi-infinita. O desenvolvimento desta
teoria e os calculos apresentados nesse capitulo serdo uteis para o estudo das correntes de

spin, discutida e analisada no préximo capitulo.

3.1 Ressonancia ferromagnética

Experimentos de ressonancia ferromagnética (FMR) sdo muito tteis para investigar
propriedades magnéticas, particularmente aquelas associadas as excitacdes de spin em
ferromagnetos. A técnica de FMR € uma das mais utilizadas no estudo de nanoestruturas
magnéticas.

Nas experiéncias de FMR, a amostra € submetida a um campo magnético estitico
H = Hyz que define a direcdo de equilibrio da magnetiza¢do. Um outro campo magnético
oscilatério h | (¢) (de radio frequéncia), com intensidade pequena em relagdo ao campo es-

tatico, € aplicado perpendicularmente, perturbando os momentos magnéticos da amostra,
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Figura 3.1: Movimento de precessdo da magnetiza¢dao em torno de um campo efetivo.

desviando-as de suas posi¢des de equilibrio (como ilustrado na Fig. 3.1). Estes momen-
tos passam a precessionar em torno de um campo efetivo H.;y e quando a frequéncia
do campo oscilatério coincide com a frequéncia natural de precessdo wy = gupH.sr/h,
ocorre uma absor¢do acentuada (ressonincia).

Na configuracao experimental, mostrada na Fig. 3.2, a amostra magnética € colocada
dentro de uma cavidade ressonante, de modo que quando ela absorve a energia da ra-
diacdo eletromagnética incidente, a reflexdo na cavidade € alterada. Num experimento
tipico de FMR fixa-se a frequéncia da radiacdo de microondas na mesma frequéncia de
ressonancia da cavidade. O campo magnético estatico € entdo variado de maneira que
quando a frequéncia de precessao dos spins se iguala a frequéncia da radiagdo incidente,
ocorre a ressonancia. Um detector retifica a radiacao refletida pela cavidade de microon-
das, medindo desta forma a absorcdo da amostra. A poténcia absorvida em nanoestruturas
magnéticas é muito pequena, e sdo necessdrias técnicas para amplificar o sinal.!!”!

Mostraremos mais adiante que a poténcia absorvida por um sistema € proporcional a
parte imagindria da susceptibilidade (teorema de flutuacdo-dissipacdo). O que é medido
nos experimentos de ressonancia ferromagnética € a derivada da poténcia em relagdo ao
dIm{x}

H

campo, ou seja, — . Um sinal tipico de FMR € mostrado na Fig. 3.3.
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Figura 3.2: Diagrama de um experimento de FMR.
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Figura 3.3: Sinal de FMR. a) Forma tipica da poténcia média absorvida que corresponde a

uma Lorentziana, com campo de ressonancia H = 1kQOe e largura de linha AH = 600e.

b) Derivada da Lorentziana em relagio ao campo H.
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Medidas de FMR fornecem os valores de duas grandezas relevantes: o campo de res-
sonancia, que permite investigar os campos efetivos de anisotropia e demais interacoes; e
a largura de linha, que fornece informacdes sobre os processos de relaxacdo da magneti-

zagao.

3.2 Teoria de resposta linear

A idéia central desta teoria € considerar que a perturbacdo causada no sistema por
um campo externo seja suficientemente fraca. Desta forma, podemos tratar a alteracio
de qualquer observdvel do sistema, decorrente da interacdo com o campo externo, em
teoria de perturbacdo de 1* ordem. Em outras palavras, nestas condi¢des, a variacdo
do observavel induzida pelo campo serd proporcional ao préprio campo e o coeficiente
de proporcionalidade mede a resposta linear do sistema ao campo aplicado. Em termos
genéricos, vamos supor um campo escalar e real ¢(r, t) dependente do tempo e que varia
no espaco. Este campo se acopla a uma grandeza A do sistema. A perturbacio causada

pelo campo escalar €, portanto, do tipo:

Hipy = / PrAx)p(r,t) (3.1)

onde A(r) € o operador associado 2 grandeza A. Consideramos A(r) hermitiano e o(r, ¢)
real, de modo que H;,; é hermitiano. Vamos supor que ¢(r, t) — 0 quando t — Foo pois,
caso contrdrio, por mais fraca que seja a perturbacdo, apds um tempo suficientemente
longo, a troca de energia serd significativa e efeitos ndo lineares passardo a ser relevantes.
Para garantir que esses limites sejam observados, é conveniente introduzir o fator e~/
em H;,;, onde 1 € um ndmero positivo. Este fator garante que a perturbacdo desapareca
parat — Foo. Apos realizados os cédlculos das grandezas de interesse, tomamos o limite
n — 0T (neste caso, dizemos que a perturbagio é ligada adiabaticamente).

Se }% representa o hamiltoniano no sistema nao perturbado, o hamiltoniano total,

incluindo a perturbacao, é dado por

H=H,+e"MH,, . (3.2)
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Em ¢t — —o0, o hamiltoniano € H = H, e consideramos que o sistema encontra-se

inicialmente em um autoestado |¢g) de Hy, ou seja,

Holgo) = Foldo) (3.3)

Em ¢t = 0, o hamiltoniano sera H = ﬁg + Hmt, e os seus autoestados satisfazem a
equagio H|v)) = E|).
A relacao entre os autoestados de H descritos nas representacdes de Heisenberg e de
interacdo €
[Yu) = [¢:(0)) . (3.4)

Emt =0,

11(0)) é dado pela evolugdo temporal de |¢g) desde t — —oo até t = 0:

A~

[41(0)) = U(0, —00)|¢0) - (3.5)

Estamos interessados em calcular a variacdo de uma quantidade qualquer B do sis-
tema, devido a perturbagao H;,;. Considere o operador B associado ao observével B. Em
qualquer instante de tempo ¢, o valor esperado de B é dado, na representacio de interagao,

por

(Br(r,t)) = (dr(t)|Br(r,t)[vr(t)) . (3.6)

Por outro lado, sabemos que nesta representacao:

By = "™ Bge (3.7)
e |Wi(t) = e lus(t) (3.8)

onde Bg e [g(t)) representam o operador B e o autoestado |¢)(¢)) na representagio de
Schrodinger.

As equacdes de movimento correspondentes sao dadas por

d|oy (¢ .

ih% = Hulv:i(t)) e (3.9)
dB L
md—tf = (B, H) . (3.10)

Integrando a Eq. 3.9 de —oo a ¢, teremos que

t

00} = lo0) + o [ A Ea @) =lo) +le) - @D

—00
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Portanto, o valor esperado de B(r, t) é dado por

(Br(r, 1)) = (60| B(r)|do) + (b0 B(r,t)|v1) + (1| B(r,t)|¢o) + (¥1|B(x, t)[r)
(3.12)

Desta forma, a variagdo em relag@o ao valor ndo perturbado é

§(Bi(r,t)) = (Bi(r,1)) — (¢o| Bi(r)|so) (3.13)
= {¢o|Bi(r, t)|v) + (| Br(r,t)|do) + (¥n|Bi(r, t)|¢) . (3.14)

Em 1% ordem no termo de perturbag@o, desprezamos o ultimo termo da Eq. 3.14 e

utilizamos que

|¢1(t))~% / A o (1)) - (3.15)

—0o0

Sendo assim,

§(Br(r,t)) ~ (¢o|Br(r,t)[tr) + (41| Bi(r,t)]|¢o)
~—/w%@ D) (1) — () B ()| )

_—/w%& D), Ho()]|60) (3.16)

Substituindo a Eq. 3.1 na Eq. 3.16, obtemos
0(Br(r,t)) = — [ df /d3 (ol [Bi(r, 1), A (', )] do) o (x', ') 3.17)

+o0o R R
= /d3r’/_oo dt’ —ﬁ@(t—t')(¢0|[BI(r,t),AI(r’,t’)]|¢0>}g0(r’,t’) ,
onde

. 0 set<t
Ot —-1t)=
1 set >t

Utilizando a Eq. 3.8, podemos escrever:

~ ~ iHgt A iHg(t—t) A

Bi(r,t)As(r',t') = e Bg(r)em »  Ag(the  n . (3.18)

Como ¢ € autoestado de H, o valor esperado pode ser reescrito como:

zHO(t t') A

(do| Br(x, ) Ar(x',¥)|o) = (dole *  Bs(r)e” As(r)|¢o)
= (¢o|Br(r,t — ") As(x))|g0) . (3.19)

Ho(t t )
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Podemos identificar B 7(r,t — ') como a representacdo de Heisenberg do operador
B(r) referente ao sistema ndo perturbado descrito por Hy. Da mesma forma, Ag(r’,0) =

A u(r’,0). Assim, a variacdo da grandeza B, em 1 ordem no campo ¢, é dada por:
S(B(r,1)) / i / ' xpalrr t— )l ¥ (3.20)
com Y g4 dado por:
Xmale ¥t = ) =~ 6(t ) (ool Bu(r,t — ), Au(e', O)lén) - B2)

A fungdo resposta xpa(r,r’',t — t') é denominada susceptibilidade do sistema, ou
fun¢do de Green dependente do tempo retardada. De uma forma mais compacta, podemos

€screver:

XBA(I', I‘/, t) = <<B(I‘, t)? A(rlv 0)>>R

_ _%@<t)<[é<r,t),A(r',0)]> . (3.22)

Por simplicidade omitimos o sub-indice H nos operadores que, a partir de agora, serdo
considerados na representacio de Heisenberg do sistema ndo perturbado.

O conjunto de equacdes 3.20 - 3.22 sdo denominadas férmulas de Kubo para a resposta
linear, em homenagem a R. Kubo que formulou o problema de resposta linear nesta forma
elegante e geral™!,

E importante notar que, em teoria de resposta linear, a susceptibilidade diz respeito
apenas ao sistema nao perturbado. Tanto By quanto Ay sdo representacOes de Heisen-
berg referentes ao sistema ndo perturbado descrito por H,. O valor esperado, no caso,
¢ tomado, também, sobre o estado fundamental (7" = 0) do sistema ndo perturbado. A
generalizacdo para T # 0 é imediata: o valor esperado € substituido pela média térmica

sobre autoestados do sistema nao perturbado. Para um ensamble candnico, por exemplo:

Sl )

>, e

Como veremos a seguir, isto serd relevante para estabelecer o teorema de flutuacao-

(%ol - 190) (3.23)

dissipagao.
A teoria de resposta linear € bastante geral e se aplica a resposta dielétrica (condu-

tividade elétrica), susceptibilidade magnética, polarizabilidade elétrica, etc., dependendo
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da natureza do campo externo o(r,t) e com que grandeza ele se acopla no sistema em
estudo.

Uma das técnicas para encontrar as fungdes de Green explicitada na Eq. 3.22 € a
utilizacdo da equacdo de movimento. Para obté-la, derivamos a Eq. 3.22 em relacdo ao
tempo, lembrando que na representacdo de Heisenberg apenas os operadores evoluem no

tempo, ou seja,

(B, AT = Lem(B), A))) (3.24)
L dO(t) dB(t) -
= 7<[B(t)~4(0)]>+@(t)<[7,f1(0)]> . (3.25)
Utilizando que:
ih% = [B(t),H] (3.26)
do(t)
— = 5(t) (3.27)
obtemos:
ih%(@(t), A) = 5(6)([B(0), A0)]) + (([B(t), H], A(0))* . (3.28)

Efetuando a transformada de Fourier em relagdo ao tempo, teremos:

ho((B,A) S = (B, A]) + (B, A, A)L . (3.29)

Portanto, ao diferenciar ((B(t), A(0)))” em relagdo ao tempo, surge uma nova fungio

de Green de ordem mais alta (([B(t), H], A(0)))®. Esta funcdo envolve a média termo-

dindmica de um produto de operadores, em geral contendo mais termos que a fungdo

original. Entretanto, em muitos casos de interesse, podemos desacoplar estas equagdes

com certas aproximagdes que permitem obter as funcdes de Green desejadas através da
resolucdo de um sistema fechado de equagdes.

Para exemplificar a teoria desenvolvida, vamos investigar a fun¢do resposta associada

a experimentos de ressonancia magnética onde o campo magnético transverso oscilatério

atuando no sitio 0 pode ser escrito como:

h, (t) = holcos(wt)x — sin(wt)y] . (3.30)
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O campo se acopla ao spin S neste sitio atdmico da forma:

guph (t)-S = guphocos(wt)S® — sin(wt)SY] (3.31)
— _g”gho (e™!S* +e7™157) (3.32)

Como as componentes x € y estdo misturadas, é conveniente calcular a resposta da
componente de spin S;° = S¥ + iS? associada ao sitio 7 do sistema. Neste caso, a Eq.

3.20 passa a ser:

§(SF(t)) = %Bho / At {e Tt —t) +e it =)} . (3.33)

onde:
XG0 = —OW((ST, STO) e (3.34)
() = —OW((SFH), S 0)) (3.39)

A susceptibilidade ;" (¢) depende de médias da forma ([S;"(¢), Sy (0)]). Como o
hamiltoniano € invariante sobre rotagdes de spin em torno do eixo z, a componente de spin
S. se conserva no tempo. Podemos entdo escrever a média em termos dos autoestados do
hamiltoniano (e de S,), de forma que o operador S; ird levantar o spin do sitio 0 no ket
e S;" ird abaixar o spin do sitio i no bra. Logo, esta média € nula, pois envolve produtos

internos de estados ortogonais entre si. Assim,

S(SH(t)) = %Bho / At e\ E(t—t) (3.36)
Utilizando a transformada de Fourier:
Xio (W) = / di'e i (1) (3.37)
o valor esperado da componente de spin S;" pode ser reescrito como:
5(SF(t)) = %Bhoeiwt / dt' e\ E(t — 1) (3.38)
_ Wgho Ew)e et (3.39)

Como a susceptibilidade € um nimero complexo, podemos escrevé-la da forma x;;, ™ (w) =

Ix& ™ (w)|e. Desta forma,

h ,
5(5 () = E I @)+ (3.40
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Portanto, o médulo de x,~ (w), nos dd a amplitude da precessdo (com frequéncia w)
da componente ST no sitio 7 devido a aplicacdo de um campo oscilatério no sitio 0, e
sua fase dard a defasagem entre o campo e essa precessdo. Veremos, em seguida, outro

significado da susceptibilidade ao deduzir o teorema de flutuacao-dissipagao.

3.3 Teorema de flutuacao-dissipacao

O teorema de Flutuacao-Dissipacdo relaciona a absor¢do ou dissipa¢do de energia
de um sistema perturbado por um campo externo com as flutuagdes (e correlagdes) no
sistema nao perturbado.

Vamos supor que um campo oscilatorio ¢ € aplicado em um sistema originalmente em
equilibrio térmico com um reservatorio a uma temperatura 7'. Por simplicidade, vamos

supor que a perturbagdo € harmonia e apenas uma frequéncia é considerada:

o(F,t) = ocos(k -7 — wt) (3.41)
1 L L7,
— 5(’00[61(,1<:~'r—wt) + 6—z(k-r—wt)] . (3.42)

A amplitude do campo é , e ele se acopla com uma grandeza A do sistema. Em ge-
ral, esta perturbacdo provocard uma transferéncia de energia que pode ser, por exemplo,
sob a forma de energia térmica para o sistema. A taxa de energia dissipada pelo campo
para o sistema € proporcional a |¢o|?. Se a amplitude do campo é suficientemente pe-
quena, a variacdo de qualquer observavel B devido a ele pode ser calculada em teoria de
perturbacio e 6 B é dado pela Eq. 3.20 com (7, t) dado pela Eq. 3.41.

A intera¢do com o campo, dada pela Eq. 3.1, reduz-se a:

i,, = —%(A,;e*iwt + A ety (3.43)

onde
Ap = / BPrA(F)etT . (3.44)
O primeiro termo de I—A[Z-m induz excitacdes no sistema com uma taxa de transicao do

estado + — f dada pela Regra de Ouro de Fermi:

(1) o 2
wi—)f - f

2 ~
S ot - B - h) P A e (345)
!
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Da mesma forma, o 2° termo produz transi¢des a uma taxa:

27 ol 4
Wy =7 D 0By — Bt hw) = - [GAI NP (3.46)
f

Em cada transicdo de ¢ — f o sistema absorve uma quantidade de energia 0E =
E; — E; do campo aplicado. Sendo assim, a taxa de energia absorvida pelo sistema ¢
dada por:

dE

dt %w ZEf_ DIGIAL )P6(Er — Bi — hw)

+ |<Z|A_E|f>| 0(Ep— Ei+hw)} . (3.47)

Substituindo o valor da diferenca de energia dado pelas fungdes o:

db |po|? 1A 1A
o = 2w > AIGIAGNIP6(By = E; = hw) = |(i|A_g|f)P6(Ef — Ei + hw)}
!
(3.48)
Se inicialmente o sistema estd no estado ¢ com probabilidade P, = <—— ﬁ * (onde

8 = kBLT), a taxa total de energia absorvida pelo sistema € obtida calculando a média

termodinamica:

dE, 27w el
i A DI

— A G N)PO(E; — Ei+ hw)} (3.49)

(il Aglf) PO (Ey — By — hw)

Seguindo os passos da Ref. [21], podemos escrever as fun¢des de correlagio da forma:
1 . .

Japlw) = - > e §(w + W) (m[ Aln) (n|Blm) (3.50)
1 . .

Jpa(w) = 7 Z e PEn§(w — Wi ) (M| B|n) (n|Ajm) (3.51)

~

onde wy,,, = £==F= Identificando A= A ,B=A_m

ten = f e comparando

com a Eq. 3.49, obtemos:

dE
() = %\%Fw{h_g/;g(w) ~Jia (W)} . (3.52)

—k

Das Egs. 3.50 e 3.51, podemos obter que:

Jpa(w) = e P Jup(w) (3.53)
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de forma que:

dE T B
() = —ﬁ’%ﬁwa]fig&g(w){l —e Yy (3.54)
Utilizando a relacdo entre a funcdo de Green e a funcdo de correlacdo obtida por
Zubarev:
1
Im{xap(@)} = =gz Jap(@{1 —e ™}, (3.55)
obtemos finalmente:
dE )
(=) =mwleol Im{xsa (W)} (3.56)

Ou seja, a taxa de absor¢do (ou dissipac@o) de energia pelo sistema, em 1¢ ordem, é
proporcional a parte imagindria da susceptibilidade.

Ja haviamos chamado a atencdo para o fato de que a média térmica que aparece na
susceptibilidade linear diz respeito ao sistema ndo perturbado. Quando excitamos um
sistema com um campo externo que induz flutuagées em uma grandeza A, a dissipacio
resultante estd relacionada com a média térmica das flutuagdes espontaneas quando o
sistema estd em equilibrio térmico na auséncia do campo perturbador. Em 1* ordem,
isto €, para campos fracos, a energia perdida pela aplicacdo do campo € determinada

essencialmente pelas flutuacdes espontaneas do sistema.

3.4 Excitacoes magnéticas

Estamos interessados em estudar as excitacoes magnéticas em sistemas metélicos
(metais de transi¢do), mais especificamente o espectro de excitagdes de spin nesses siste-
mas.

Para descrever a estrutura eletronica dos metais de transicado utilizaremos o modelo de
Hubbard, cujo hamiltoniano é dado pela Eq. 2.53:

. 4 1 o .
H=> tycl,e + 3 > Uihigiiz = Ho+ Hip (3.57)
ijo o
onde Hiy representa o termo de interacdo coulombiana. A susceptibilidade dindmica

transversa ¢ dada por:

1

Xij (8) = ((SF(2); 57(0) = == O[S (1), 55 (O)) (3.58)
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Os operadores S;" e S, para spin % podem ser escritos em termos dos operadores de

criacdo e destruicao da forma:

S5 = ey (3.59)

Sy o= ey . (3.60)
Para encontrar a funcdo de Green dada pela Eq. 3.58, utilizaremos a equacdo de

movimento 3.28. O comutador envolvido no segundo termo do lado direito desta equacdo

da origem a um produto de quatro operadores com indices distintos. Para obter um sistema

de equacdes fechado para a susceptibilidade magnética transversa, é necessario definir

uma susceptibilidade generalizada:

X () = (S5 (1): S (0))) (3.61)
onde:

SHt) = eh(tet) e (3.62)

Sa(0) = &, (0)en(0) . (3.63)

A susceptibilidade original, dada pela Eq. 3.58, pode ser calculada entdo por Xj;_ (t) =
Xz (8)-
A equacdo de movimento 3.25 para esta fungcdo de Green generalizada é:

zhjtxw( t) = 8(t)([SH (1), Su(O)]) + (([Sf(t), H], Sp(0))) (3.64)

Para o primeiro termo do lado direito, teremos:

O[S ), Su(0)]) = a(&)([S5(0), S (0)])

= (ehendm — el e00) (3.65)
O comutador do segundo termo nos da:
(S, H] = (tnehién) — twichyés) + (Usehéneliey) — Uieheg el é) . (3.66)
Voltando na Eq. 3.64:
d ot R
thXiga(t) = 0()(ErCudsm — &, 610u) +
+ ) ({tgmel (0)eny(8) — tuichy (8)¢5,(0)}; S)) + (3.67)

n

+ ({Use} (e (el (0 () — Uiel (D&, (0 (e (0 S))
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Para resolver essa equacdo, vamos utilizar a aproximacdo de fases aleatérias (Ran-
dom Phase Aproximation - RPA)!??1, que consiste em aproximar os produtos de quatro

operadores que aparecem na Eq. 3.67 por:
elesele — (elepyele — (dle)ele; + (ele)ele; — (elepyele, (3.68)
Tendo em vista que valores esperados do tipo ( CirCy 1) = 0, teremos que:
st oA ot ot et g RN
Creintilin — (Euén)ntiy — (Ehéin)ety e (3.69)
hendliey — (ehandhe — (@ ende, (3.70)
Ci1C5164 G| C;1Gil ) GGl Gi1CiL)CinCiL - .

Substituindo na Eq. 3.67, podemos escrever:

d o o ,
ih— thzgkl(t) = 0()(ehendin — 165100 + > (Gimtin — Sintmi) X (1)
+ Z Oim0jn (U (nj1) — Uinig)) X i () (3.71)

+ Z5an im Cucjl> 5‘m<éZTéjT>)X;;kz(t)

E conveniente definir as seguintes matrizes:

Din = (eliénd — &,8,00) (3.72)
Kijuw = Outj — Ojtni (3.73)
Jiw = 0uwdu(Ujlngr) = Uinay)) (3.74)
Jijit = OuUk(Gir(c ZlCJQ 5'k<ézTéjT>> , (3.75)
de forma que:
m%fﬁ—(t) =)D+ (K+J +x (1) . (3.76)

1 [~ -

X)) = Py dwe ™'t (w) (3.77)
1 [~ -

it) = Py dwe ™" (3.78)

teremos finalmente:

hoXt~ (W) =D+ (K +J + ¥ T (w) . (3.79)
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Vamos agora relacionar esta equacao da susceptibilidade obtida na aproximagao RPA
com a susceptibilidade calculada na aproximacao de Hartree-Fock. Para isto, considera-
mos a Eq. 3.64, porém, o hamiltoniano agora € dado pela Eq. 2.63. Desta forma, apenas

o comutador com o termo H;,,; serd diferente do calculado acima. Teremos entao:

S50, BE] = 3 Unlély g, (o + ()]
= Z §mi5nj(Uj(an) — UZ(nZQ)éLTénl . (380)

Este termo corresponde a » Jl. St como pode ser visto pela Eq. 3.74. A

mn Yigmn~mn>

equagdo de movimento para a susceptibilidade generalizada, calculada na aproximacao

de Hartree-Fock € escrita, em termos matriciais, por
L d ~0 P~ 2 7.0
zhax (t)y=0(t)D+ (K +J)x (t) (3.81)

onde ° representa a susceptibilidade calculada na aproximacdo de Hartree-Fock. Utili-

zando novamente as trasformadas de Fourier dadas pelas Eqs. 3.77 e 3.78, obtemos:
hoX’(w) =D+ (K + J)°(w) . (3.82)

Assim, temos as seguintes equagdes de movimento nas aproximacdes RPA e Hartree-

Fock, respectivamente:

Tt (w) = D+(K+J +J0)x () e (3.83)

hoilw) = D+ (K+J) w) . (3.84)
Da Eq. 3.83, podemos obter:
W)= (hw— K = J) ' Jxt (W)= (hw— K —=J)'D | (3.85)
e, da Eq. 3.84, encontramos:
V(w)=(hw—-K—-J)'D . (3.86)

Portanto:
(W) = W) + (W) Py (w) (3.87)
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onde:

DP = J ,ou (3.88)

Pm{chéndm — b éji6a) = —Udulchéjidm — el ¢jiom) (3.89)
Comparando ambos os lados da equagdo acima, concluimos que:
Piji = —Ux0r0j0i (3.90)
Sendo assim, obtemos:
X (W) = Xoj (@ Z Xijmm O Um X (@) (3.91)
Finalmente, a susceptibilidade x;;~ = xi;;(w), dada pela Eq. 3.58, ¢ dada por:
X5 (@) = xgj(w Z Xom (@) Uy (@) (3.92)
Na forma matricial:
(W) =X(w) = (@)U (@) (3.93)

onde Umn = UpmOmn. Assim, obtemos a susceptibilidade calculada na aproximagdo RPA

em termos da susceptibilidade calculada na aproximacao de Hartree-Fock:
@) =1+ @0 Rw) (3.94)

Para exemplificar a teoria, vamos considerar um sistema simples composto por apenas
um 4atomo magnético embebido em uma cadeia metélica ndo magnética. Vamos supor
que o dtomo magnético ocupe o sitio ¢ = 0. O campo magnético externo acopla-se
ao momento magnético deste dtomo e estamos interessados nas excitacdes envolvendo a

precessao dos spins devido a esta perturbacdo. Neste caso, a Eq. 3.92 se reduz a:

X(Toi (w) = Xgo(w) - Xgo(W)UOX(Toi (w) . (3.95)

Obtemos, entao:

+— _ Xgo(w)
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Como discutimos anteriormente, as excitacdes de spin estdo relacionadas com a parte

imagnaria de i, , que é dada por:

Im{XSO(w)}
[1 + UpRe{x00 (w) }? + [UoIm{xGo(w)}]*

Estas excitacdes correspondem a criacdo de um par elétron-buraco no sitio 0 em um

Im{xg, (w)} = (3.97)

tempo inicial t = 0 (representado por S, (0) = ég |Cot)- Este estado evolui no tempo e a
amplitude de probabilidade de encontrd-lo no mesmo sitio em um instante de tempo ¢ > 0
pode ser obtida da func¢do de Green ¢, (w).

Dois tipos de excitagdes sao evidenciados pela Eq. 3.97. Elas ocorrem em regides de
energia onde Im{xg, (w)} # 0. O primeiro tipo corresponde a excitagdes de uma par-
ticula onde Im{x9,(w)} # 0. Na aproximagio de Hartree-Fock, utilizada para calcular
x°(w), os elétrons com spins T e | sdo independentes. Portanto, as excitagdes associadas
a esta susceptibilidade, denominadas de excitagdes ou modos de Stoner, ndo envolvem
correlagdes entre particulas com spin opostos (uma representaco esquemadtica dessas ex-
citagdes € ilustrada na Fig. 3.4).

O outro tipo de excitagdo é revelado na regido onde Im{x5,(w)} = 0, quando o
termo [1+ UpRe{x5,(w)}] também se anula. Estas sdo excita¢des coletivas que envolvem
explicitamente a interacdo coulombiana efetiva entre os elétrons, que € responsdvel pela
correlagdo entre as dinamicas de spin T e |. Para um ferromagneto homogéneo infinito,
estas excitagdes coletivas representam as ondas de spin. No diagrama mostrado na Fig.
3.5, ilustramos esquematicamente as excitagcdes magnéticas de uma particula (modos de
Stoner) e a relagio de dispersdo das ondas de spin em funcdo do vetor de onda k. E
possivel mostrar que, para as ondas de spin, lim;_,o fiw, = Dk?, onde D é chamada de

constante de rigidez das ondas de spin.

3.5 Cailculo da susceptibilidade Hartree-Fock

Para encontrar a susceptibilidade X?j w(w), vamos expressd-las em termos das fungdes

de Green de uma particula. Partindo da Eq. 3.61, temos:

Kult) = ~ OS5, SgO))) (3.98)
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Figura 3.4: Diagrama esquematico de uma excitacio de Stoner em um ferromagneto forte.

€

modos de
Stoner

T e
7
~__~"0ondas de spin .[ )

Figura 3.5: Diagrama esquemadtico das excitacdes de Stoner (parte cinza) e da relacdo de

dispersdo das ondas de spin (linha tracejada) para um ferromagneto forte com exchange

splitting de valor A.
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onde a média dos comutadores € calculada na aproximagao de Hartree-Fock, ou seja, sem

correlagdo entre os spins majoritarios (]) e minoritarios (). Logo:

Xijw(t) = —%@(t)[@ (e (& (D) — (@) enel ()] - (3.99)

Além disso, pela definicdo do anticomutador, temos:

éjl(t)ckl {cjl()ckl} Cklcal(t) : (3.100)

Entdo, a Eq. 3.99 nos dé:

Xualt) =~ O (006r) (2510, 1) — (ely (D) el 51 (0)) — {ehy () el (1)

= =l (M) e e, h) — (e @) (e 0. anh) (3.101)

Podemos definir as fun¢des de Green de uma particulal®!! como:

Go(t) = = 7O {ne (1) 1) (3.102)

que sdo as mesmas fungdes definidas no capitulo 2, como demonstrado no apéndice B.

Obtemos assim:

Xz]kl( ) < IT( )ClT>Gik( )+ h <C]<;lcjl( ))Gjl*(t) . (3103)

As funcgdes de correlagdo acima também podem ser expressas em termos das fungdes

de Green de uma particula. Podemos reescrever a Eq. 3.102 na forma:
1 —0
Ga(t) = = OW{Ji () + Ju(t)} (3.104)
onde as func¢des de correlacio sdo:

Tt = (tw(t)d,) e (3.105)
Tht) = (el e () (3.106)

A funcao degrau pode ser escrita em representacao integral como:

- oo —iwt
o) = lim (—1>/ C  dw (3.107)

n—0+ \2mt/ J_. w+in
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e as transformadas de Fourier das funcdes de correlagdo sdo dadas por:

1 o

i = o eI (W)dw e (3.108)
— 1 o0 . ~o
J;(t) = oy e (w)dw . (3.109)

Utilizando a Eq. 3.53, € possivel mostrar que:
Tu(w) = e P& Jo(w) . (3.110)

Assim, a Eq. 3.104 pode ser reescrita como:

1 o0 ~0 eﬁFMQ _|_ ]_
Go(t) = — et li d J i (wg) ————d 3.111
i) 2r J_ 27?71 S BN w2 —wy +1in w )
1 > —iw o
= % e tGil(w)dw ) (3.112)

Desta forma, obtemos a transformada de Fourier da fun¢ao de Green de 1 particula:
ﬂhw2 + 1
T(w)==——=1 d J . 3.113
”( 21h ngcr)l+/ way(wo) T W — wo + 1 ( )

Realizando os mesmos célculos com a fun¢do de Green avancada G, definida por:

i —o
Ga7(t) = 2O(=O{TF(0) + TR0} (3.114)
encontraremos:
~ 5 1 o0 ~0 eﬁﬁwz +1
Gil (w) = ﬁ 7711%1 . dwngi(ng)—w — oy — ZT] . (3115)

A diferenca entre a funcao de Green retardada e a avancada é:

1 o ~0 1 1
(W)-Ga"@) = 5 [ dundyfwn)le™+1] T | = |
(W) =Gy (W) 2mh /_OO walii(wz)le 1 ni%i W—Wwo+1n w—ws —1iNn

(3.116)

Utilizando a relagao:

. 1 1 .
Jim = P(E> Find(z) | 3.117)
obtemos:
~ ~ 1 o0 ~0
2(w) — G (w) = 7 dwy T j; (ws) [€7m2 4+ 1][—2mi (w — ws)] (3.118)
ﬂ- — 00
= T 1] (3.119)

h
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Este € o chamado Teorema do Salto, que nos da a descontinuidade da funcao de Green
no eixo real.

Finalmente, reescrevemos para a fun¢do de correlacao:

Tulw) = i [Ghl) - 17 () (3.120)

= ihf(W)[Ghw) = G W), (3.121)

onde f(w) é a distribui¢do de Fermi-Dirac. Substituindo na transformada de Fourier

3.109:

—0o 1 x  ~c
(tin®) = T =52 [ e T e .
h [ . - N
- ;TT _Ooe_“"tf (@)[Gh(w) = G (@)dw . (3.123)

Trocando k£ — 7 e 5 — [, teremos:

At 4 ih - —iw ~o ~N—0
otnt) =57 [ HH@IGH) - Gilde . G124
Sabendo que:
G (1) = eHlte et (3.125)

e utilizando a propriedade ciclica da média:

<é;[géla(t)> _ <é;raethélU€—th> _ <e—iﬁtéT ez‘HtélU> (3.126)

(e

= (e (=t)ew) . (3.127)
Assim, trocando —t — ¢t na Eq. 3.124:

(@ By = 2 / ()G w) — G () (3.128)

2r ) o

Substituindo na expressao 3.103 para a susceptibilidade, e utilizando a relacao G;* (t) =
Gy ()

th [

W) = 5 | dwe ' f()[Clw) — G )]G} (1) G-129)
o I e f) Gl ) - GG (<) . G.130)
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Fazendo a transformada de Fourier da susceptibilidade:

Xoj(w) = /_ Z dte™ X3 (t) (3.131)
- g{ | NG - Gl [ Gl
s [ @) -Gl [ dtem‘“’“G;T(—t)} (3.132)
Podemos identificar as seguintes transformadas:
Ghlw+w) = / h dte’ TG (1) e (3.133)
Gl (W —w) = / T G (1) = / T ae G (L) (3.34)
Dessa forma, obtem:s finalmente o resultado: )
Gule) = 50 [ s { @) - G @B +o)
+ [Gh(w) = G (WG (W — w)} . (3.135)

O célculo numérico da integral na Eq. 3.135 € bastante complicado, pois as fun¢des de
Green G;(w) apresentam polos sobre o eixo real. Entretanto, utilizando algumas propri-
edades das func¢des de Green envolvidas nessa equagdo, podemos manipula-la tornando-a
mais simples de ser efetuada numericamente.

Como a fun¢do de Green retardada € analitica no semi-plano complexo superior e a
funcdo de Green avangada € analitica no semi-plano complexo inferior, vamos rearrumar

os termos da Eq. 3.135 da seguinte forma:

. o -
Q) = 5o [ A ELANGH + o) - GG -
+ [@k(w’)@lf{w’—w)—G;T(w')é;k(w’+w)]} . (3.136)

A temperatura 7' = 0, a fungio de distribuicio de Fermi-Dirac é uma funcio degrau:

1 w<wr
flw)= . (3.137)
0 w>wp



Capitulo 3. Dindmica de spins 53

Im{w}

j— W
—~ e i Re{o}
r 1

c -~ Im{o} \ I
4 \ I
//R——oo \ i

/ . \ I,

i 1 N\ i
/ \ I
/ \ I
1 \\ R=—x I
! G ey i
1 r | | S~ s
i S~

Wy Re{o}
(a) (b)

Figura 3.6: Contorno das integrais das fun¢des de Green: a) retardada no semi-plano

complexo superior e b) avancada no semi-plano inferior.

Assim, o primeiro termo da Eq. 3.136 é dado por:

Lo
L= [ d/Gl)Gh( +w) . (3.138)

Com )

Estentendo esta integral para uma integral de contorno no plano complexo, podemos
fechar o caminho com uma reta em w’ = wp € um semi-circulo com raio R — oo, de
acordo com a Fig. 3.6. Como ndo ha p6los no semi-plano superior, a integral no circuito
fechado € nula. Além disso, o integrando tende a 0 no semi-circulo de raio infinito.

Portanto, teremos:
R [ =~ ~
I, = 7 / dyG-(wp + iy)G;k(wF +iy+w) . (3.139)
n

O segundo termo da Eq. 3.136 também pode ser reescrito de maneira andloga, fe-
chando o contorno agora no semi-plano inferior, onde as fun¢des de Green avangadas sdo

analiticas (vide Fig. 3.6b). Obtemos assim:

ho [ ~_ e .
I, = %/ dijkl(wF —iy)Gy (wp — iy —w) . (3.140)
n
Como G2 (z) = G2 (%):
h o -~ . -~ . *
I, = %/ dy [G,ﬁj(wF +iy)Gh(wr +iy —w)]" . (3.141)
n
O terceiro termo nao pode ser feito desta forma, pois envolve fun¢des avancadas e
retardadas:
b= 2 [ p) [F )T ()~ G (N + )] 314
3= g5 W f(w wW)G) (W —w i (W)G(w +w . .

— 00
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flo'+m) 1 f(m"

Figura 3.7: Fungdes de Fermi-Dirac na integral 3.143.

Entretanto, ele pode ser simplificado fazendo-se uma mudanga de varidveis w” =

w’ — w no primeiro termo. Teremos entao:
O ~ ~
Iy =5 N do' [ +w) — f(W)] Gy ()Gl (W +w) . (3.143)
A T =0, as fungdes de Fermi-Dirac restringem os limites de integragio na Eq. 3.143
(como mostrado na Fig. 3.7) e, portanto:
ih [“F

27 o

I3 = A/ Gy (W) G (W +w) . (3.144)

w

Apesar de uma forma aparentemente simples, como as funcdes de Green possuem

polos no eixo real, esta integral deve ser efetuada numericamente com cuidado.

3.6 Exemplo: cadeia semi-infinita

Para exemplificar a teoria desenvolvida neste capitulo, vamos considerar novamente
um sistema muito simples constituido por um dtomo magnético situado na ponta de uma

cadeia metdlica uniforme semi-infinita ndo magnética.

3.6.1 Propriedades estaticas

A presenca do d&tomo magnético induz o aparecimento de momentos magnéticos nos
sitios da cadeia semi-infinita. O momento magnético em um sitio arbitrério 7 é dado pela

diferencga entre o nimero de elétrons com spin | e | neste sitio:
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Para calcular o nimero médio de elétrons no sitio 7, integramos a densidade de estados
local, dada pela Eq. 2.87. A T=0 teremos:

€ER 1 €F
Nig = / pi(€)de = —— lim Im{G%(e +in) }de

T™n=0 J_

= ——hm[m / GY.(e +in)de : (3.146)

™ n—0

onde G;(€ + in) é a fun¢do de Green retardada no sitio 1.

Podemos, também, simplificar o cdlculo numérico desta integral extentendo-a para o
plano complexo, usando o contorno representado na Fig. 3.6a. Como GY(z) ¢ analitica
no semiplano complexo superior, a integral ao longo do caminho fechado serd nula (/,. +
I; + I = 0). Ao longo do semi-circulo C, no limite em que R — oo, a fungdo de Green

G9(z) ~ 1/z, onde z = Re'®, com R — oo. Sendo assim:

1 4 ]
IC:/ —dz:/ ido =L (3.147)
CZ g 2
Portanto:
1 i & .
Ny = ——Im ———/ G?(ep +iy)idy
T 2 0
11 [ i .
= —+—/ Re{G{(ep +iy)}dy . (3.148)
2 7 "

Utilizamos este método para calcular a magnetizagdo induzida em cada sitio da cadeia
semi-infinita. As funcdes de Green envolvidas na Eq. 3.148 foram calculadas como
descrito no apéndice A. Nos nossos calculos, consideramos as energias atdmicas ¢; = 0
para todos os sitios ndo magnéticos da cadeia; escolhemos a energia de Fermi e = 0,
e as integrais de transferéncia ¢;; = 1 V¢, j, o que define nossa unidade de energia. O
estado fundamental magnético é obtido numericamente, de forma autoconsistente, como
descrito no capitulo 2. Consideramos Uy = 10 e a ocupag¢do do sitio 0, ng = 1. Os
resultados s@o mostrados na Fig. 3.8. Os momentos magneticos induzidos apresentam
um comportamento oscilatério com uma amplitude que decai com a distancia a origem x
da forma z 1.

Variando o valor da energia de Fermi ep, verificamos que o periodo de oscilacdo

muda substancialmente, conforme mostrado na Fig. 3.9. Para e proximo ao fundo da
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Figura 3.8: a) Magnetizacdo induzida em uma cadeia semi-infinita com ez = 0 em escala

linear. b) Médulo da magnetizacio induzida em escala log-log. Os pontos sdo os valores

calculados numericamente e a reta vermelha € o ajuste de poténcia.
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-0.05

Magnetiza¢do induzida
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Figura 3.9: Magnetizacdo induzida em uma cadeia semi-infinita para diferentes valores

de €p; a linha preta corresponde ao decaimento 1.
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banda, encontramos um periodo relativamente longo. Esses resultados estdo de acordo
com as previsdes feitas por Kittel, que estudou o comportamento do momento magnético
induzido em um gas de elétrons causado por uma impureza magnética. Kittel abordou
o problema calculando a susceptibilidade longitudinal x};, que mede a alteragdo de S~*
no sitio ¢ causada pela perturbacdo no sitio j = (. Para sitios ¢ distantes da origem, ele
d

mostrou que o comportamento do momento induzido decai com a distancia da forma x~

(onde d € a dimensao do sistema), de maneira oscilatéria, com o comprimento de onda da

_m_ [23][24]
kp*®

oscilagdo dado por

Este comportamento € o responsavel pelo acoplamento oscilatério entre unidades
magnéticas conhecido como RKKY (Ruderman-Kittel>!-Kasuya!?*!-Yosidal?"!), onde os
elétrons de condu¢do do metal sdo os mediadores da interacdo de longa distincia entre

momentos magnéticos localizados.

3.6.2 Propriedades dinamicas

Nesta secdo estudaremos a dindmica de spin do mesmo sistema composto por um
atomo magnético situado na ponta de uma cadeia metdlica semi-infinita nao magnética.
Um campo magnético estatico H € aplicado, e ele define a dire¢c@o z de equilibrio da mag-
netizacdo do sistema. Um outro campo magnético, relativamente pequeno e oscilatdrio,
de frequéncia w, também € aplicado, porém, transversalmente a direcio z.

Utilizando o formalismo desenvolvido nas secdes 3.4 e 3.5, calculamos a susceptibi-
lidade magnética transversa X;;-_(w) deste sistema. O campo estatico H = H(Z introduz

um termo de interacdo Zeeman adicional ao hamiltoniano dado pela Eq. 3.57:
H=Hy+ Hyy + Hy (3.149)

onde Hy = gupHy Y., 57 e S7 = —3(fyy — 7). Na presencga deste termo, é possivel
mostrar que a Eq. 3.92 continua valida. Entretanto, Y™~ (w) e Y°(w) passam a satisfazer

as equacoes:

Mw—w)Xt (W) = D+(K+J +J)x (W) e (3.150)

Bw—wo)X’(w) = D+ (K+J)(w) (3.151)
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onde fiwy = gupHy é a energia Zeeman. E importante salientar que isto ndo significa
que o efeito da interacdo Zeeman seja simplesmente o de uma translagdo rigida de wy da
funcdo x(w). Note que tanto D quanto J' e J também dependem de wy, ja que os valores
esperados das Eqs. 3.72, 3.74 e 3.75, calculados no estado fundamental, dependem do
campo estatico aplicado.

Para estudar o efeito do campo magnético estético na susceptibilidade transversa dina-
mica Y, variamos a intensidade do campo H, aplicado ao sistema. Analisamos, entéo,
a parte imagindria da susceptibilidade, que estd relacionada com as excitagdes do sistema,
como foi mostrado na secao 3.3. A Fig. 3.10 mostra que, a0 aumentarmos 0 campo mag-
nético, a largura de linha da susceptibilidade também aumenta. Além disso, notamos que
hd uma diferenca Aw entre a frequéncia em que se encontra o valor maximo da susceptibi-
lidade e a frequéncia de ressonancia wy. Esta diferenca também aumenta com o aumento
do campo estdtico. Se estivéssemos usando uma sonda que observasse o valor esperado
do desvio de spin total <S&)> = >.(S;"), obterfamos um pico muito estreito no valor
exato de wy. Isto ocorre porque, na auséncia de interacdes dipolares e de spin-6rbita, o
hamiltoniano comuta com S (J}).[ZS] Entretanto, no nosso caso, estamos calculando o valor
esperado (Sg) do desvio de spin apenas no sitio 0, e S;” ndo é uma constante de mo-
vimento. O aumento da largura de linha e de Aw podem ser vistos como consequéncia
do fato de que o 4&tomo magnético estd conectado a uma cadeia semi-infinita metalica.
A excitagdo magnética gerada pelo campo externo decai em excitacdes de Stoner na ca-
deia metdlica, onde ndo ha correlacdo entre elétrons com spin T e |. Este decaimento
diminui o tempo de vida da precessdo do momento magnético do dtomo. Para energias
relativamente baixas, a densidade de modos de Stoner cresce linearmente com a energia.
Portanto, com o aumento da frequéncia de ressonancia, a densidade de modos de Stoner
torna-se maior e, consequentemente, a largura de linha também aumenta.

Os campos considerados na Fig. 3.10 sdo muito grandes comparados com 0s campos
obtidos em laboratdrios. Entretanto, comparado com energias eletronicas tipicas (A ~
2eV), eles sao relativamente pequenos. Nestes casos, as larguras de linha e Aw escalam
linearmente com H, (vide Figs. 3.11 e 3.12).°! Portanto, neste regime, podemos obter

todas as informagdes necessdrias para, posteriormente, extrapolar os nossos resultados
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Figura 3.10: Parte imagindria da susceptibilidade magnética transversa g, (w) em fun-

cdo da energia e = hw para diferentes valores de campos estaticos aplicados; aumentando

o valor do campo, a ressonéncia se desloca para uma regidao de maior densidade de modos

de Stoner.
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Figura 3.11: Largura de linha medida a meia altura do valor do maximo de | Im{xg; (w)}|

em funcdo da energia Zeeman gupH.

para valores de campos acessiveis experimentalmente.

Uma maneira de alterar a probabilidade de decaimento em modos de Stoner € variar
a ligacdo ty; entre a unidade magnética e a cadeia metélica semi-infinita. Deste modo,
podemos estudar a influéncia da presenca da cadeia nao magnética no processo de relaxa-
¢do da precessao da magnetizacdo atdmica. Os resultados mostrados na Fig. 3.13 foram
calculados variando t;; para um campo magnético fixo tal que fuwy = 1 x 1072¢; eles
evidenciam que quanto menor for a ligagdo do d&tomo magnético com a cadeia, menor
serd largura de linha. Com a diminui¢do de ¢y, a probabilidade de decaimento em modos
de Stoner é menor e, portanto, maior serd o tempo de vida da excitacdo. Para o dtomo
magnético isolado, obteriamos um pico centrado na frequéncia natural wy, pois estariamos

medindo (S (’})> do sistema composto apenas pelo dtomo isolado.
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Figura 3.12: Diferenca Aw entre a frequéncia onde [Im{xd, (w)}| é mdximo e a frequén-

cia wy, em fungdo da energia Zeeman gupH = hwy.
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Figura 3.13: Valor absoluto da parte imaginaria de x4, (w) em fungdo da energia ¢ = fw
para diferentes valores de integrais de transferéncias entre o &tomo magnético e a cadeia

metalica.
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Figura 3.14: Valor absoluto da susceptibilidade magnética tranversa y;o(w) em func¢do da

energia e = hw, para diferentes sitios ¢ (« = 0 € o sitio da impureza magnética).

O valor absoluto da funcao resposta x;o nos da a amplitude de precessdo do momento
magnético no sitio ¢ devido a aplicacdo do campo oscilatério no sitio 0. A Fig. 3.14 mostra
os resultados dos nossos calculos para o0 médulo da susceptibilidade magnética transversa
Xio(w) em fungdo de € = fw para alguns valores de 4, considerando hiwy = 1 x 1072,
Podemos ver que as amplitudes de precessdo da magnetizacao tem um maximo préximo
a frequéncia natural de precessdo wy. Pela Fig. 3.15 podemos notar que a intensidade
madxima da susceptibilidade, | x;o(w)|™**, decai 2 medida que nos afastamos do sitio mag-

nético da forma z—!

, onde = € a distdncia ao d&tomo magnético. Este € um resultado
esperado, ja que os momentos magnéticos induzidos também decaem com a distancia ao

atomo magnético.
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Figura 3.15: Méximo de |y;o(w)| em fungdo da distincia ao sitio magnético, em escala

log-log.



Capitulo 4

Corrente de Spins

Neste capitulo, desenvolvemos uma teoria para calcular a corrente de spins gerada pela
precessao da magnetizacdo de uma unidade magnética, embebida em um sistema metélico
nao magnético. Inicialmente, faremos uma breve revisdo das teorias existentes propostas
por Tserkovnyak ef al.l”! e por Simének e Heinrich!'””. Em seguida, apresentaremos a
nossa teoria, que € baseada no modelo de ligacdes fortes para descrever a estrutura eletrd-
nica do sistema metdlico. Obtemos uma expressao para o operador corrente de spins com
base neste modelo e utilizamos a teoria de resposta linear, desenvolvida no capitulo ante-
rior, para calcular a resposta do sistema a aplicacdo de um campo magnético que excita a
magnetizacdo do sistema. O que temos em mente sdo experiéncias tipicas de ressonincia
ferromagnética, onde um campo magnético relativamente fraco e dependente do tempo é
aplicado perpendicularmente a direcao de equilibrio da magnetizagdo, fazendo-a preces-
sionar. Nosso objetivo € calcular diretamente a corrente de spins que emana da unidade
magnética precessionante. Alguns sistemas unidimensionais compostos por uma unidade
magnética ligada a cadeias metdlicas ndo magnéticas serdo discutidos, e nossos resultados

comparados com as teorias existentes.

4.1 Teorias existentes

Tserkovnyak et al.!”! formularam a teoria dessa corrente de spins como um processo

de bombeamento, onde elétrons do metal normal sdo espalhados pela camada magnética,
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cuja magnetizacdo precessiona. A precessao da magnetizacdo faz com que a matriz de
espalhamento dependa do tempo, e assim ocorra uma transmissdo de momento angular
da camada ferromagnética para os elétrons espalhados, causando um aumento no amorte-
cimento na dindmica da magnetizacao precessionante.

A teoria do bombeamento de spins é uma generalizacdo da teoria de Biittiker!®!, que
descreveu o bombeamento de cargas em um condutor gerado por um potencial quimico
oscilatério. Essa teoria foi estendida por Brouwer!®’ para mostrar que uma corrente dc
pode ser bombeada através de um ponto quantico variando-se periodicamente dois pa-
rametros independentes. De acordo com Brouwer, a carga bombeada em um contato m
devido a variacdo de um parametro X que modula a matriz de espalhamento S ¢ dada por

on(m)

5Q(m) = —¢ 5X

oX 4.1

onde a derivada do nimero de particulas n em relagdo ao parametro X,

on(m) 1 0545 &
e %;nfm I (4.2)
B

¢ chamada de matriz de emissividade nos contatos m = L/ R a esquerda/direita do filme
magnético (F), mostrado na Fig. 4.1.
Sendo assim, a corrente de cargas bombeada em uma interface pode ser escrita como:

on(m) dX(t)
0X dt ’

() — —e (4.3)

Tserkovnyak et al. generalizaram a abordagem de Biittiker e Brouwer e mostraram
que a corrente expressa na Eq. 4.3 pode ser escrita em termos de uma matriz 2 X 2

no espaco de spin correspondente a s = Esta corrente incorpora tanto o fluxo de

1
5
cargas quanto o de spin. Utilizando a propriedade de que qualquer matriz 2 x 2 pode ser
expandida em termos das matrizes de Pauli & e da matriz identidade 1, a corrente total

bombeada [P*"P = ] foi escrita como:

R U
1:51—0-15(—) . (4.4)

Identificando o pardmetro X (¢) como o dngulo azimutal da magnetizagdo precessio-

nante m(¢), e calculando a matriz de espalhamento em termos dos coeficientes de reflexdo
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N F N

s’ t’ 5 S
m n

m(t) s’

m

r
S
n
k d i

Figura 4.1: Filme ferromagnetico (F) entre duas camadas de metais normais (N). Estes
ultimos sdo vistos como reservatorios em equilibrio térmico comum. O elétron incidente
com spin s’ e canal m é espalhado (transmitido ou refletido) e emerge com spin s e canal
n. As amplitudes de reflexdo e transmissdo 7 e ¢’ governam a corrente de spins bombeada

no contato da direita.
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e transmissdo, Tserkovnyak et al. obtiveram que a corrente de spins bombeada para o me-

tal ndo magnético em uma interface é dada por:

h

dm dm
TP _(AZ_ — AT _> , 4.5
o 4T dt m X dt 4.5)
onde m € um vetor unitario na direcdo da magnetizagao e:
1
A = 5 2l =l =t 46)
A= ImYy il (rha) + B (k)Y (4.7)

mn
Aqui, r] . (rk yet!] (t ) sdo, respectivamente, o coeficiente de reflexdo e transmissdo
para os elétrons espalhados pela camada magnética com spin majoritario (minoritdrio);
m, n indicam os modos transversos (canais) na energia de Fermi no metal ndo magnético.
O pardmetro A = A,+1A; foi denominado pelos autores de condutdncia do bombeamento
de spins®".

A direcdo da magnetizacdo m na Eq. 4.5 é governada pela equagdo fenomenoldgica
de Landau-Lifshitz-Gilbert®" (LLG):

dm

d
E:—fymxH—i—amx—m . (4.8)

dt
O primeiro termo do lado direito dessa equagdo representa o torque causado pelo campo
magnético H que atua na magnetizacdo, e o segundo termo descreve o amortecimento da
sua precessao; vy € o fator giromagnético, e « € a constante de amortecimento (o > 0).

A contribuicdo para a taxa de variagdo da magnetizacao devido ao efeito do bombea-

mento de spins nas interfaces N/ F'/N € obtido considerando-se que:

ds
h% = —Igump 3 (4'9)

onde S € o spin total do filme ferromagnético, que estd relacionado com a sua magnetiza-

¢do M(t) por:

M(t) = Mom(t) = gusS | (4.10)
Portanto:
dm — gus dS — _ 9B qpump
dt M, dt AM, °
gup 1 ( dm dm)
= 2" (A, — —A— . 4.11
M, 4z T dt “.10)
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Acrescentando esta contribuicao na Eq. 4.8, podemos obter:

gpB Ai) dm dm gup A, dm
1+——)— =— x H X — + =——m X — 4.12
(1+ M, 4 ) g — R em e ™ (412)
Desta forma, vemos que o primeiro termo da equacdo 4.11, proporcional a m X %, nos

da um acréscimo a constante de amortecimento «, enquanto o segundo termo renormaliza
tanto a constante de amortecimento total, quanto o fator giromagnético. A Eq. 4.12 pode

ser reescrita da forma:

d d
d—r;l:—w’mxH—l—o/mx d—r;l , (4.13)

onde os novos valores para o fator giromagnético 7’ e para a constante de amortecimento
o/, ja considerando o efeito do bombeamento de spins, sdo dados por:
/ 47TMO

T 4 My + EI,UBAz‘7

' gpAr
nMo + grpA; (415)

,€ (4.14)

Para um sistema com duas interfaces, uma a esquerda (L) e outra a direita (R) (como
ilustrado na figura 4.1), devemos considerar a corrente de spins bombeada para ambos os
lados. A expressoes 4.14 e 4.15 tornam-se entdo:

47 M,

/

Y = Y ,e (4.16)
Ar My + gup(A" + AD)

r_ g,uB(AS’L) + Aﬁ’R))
o = o (4.17)
dm Mo + gus(A7 + A7)

onde A e A representam as condutincias do bombeamento de spins através das
interfaces esquerda e direita, respectivamente.

O conjunto de equagdes 4.3 - 4.17 resume a teoria do bombeamento de spins, desen-
volvida por Tserkovnyak et al..

Posteriormente, Simének e Heinrich!'” utilizaram uma abordagem distinta para es-
tudar o bombeamento de spins causado pela precessdao da magnetizagdo de uma camada
ferromagnética embebida em um metal normal. Eles consideraram o seguinte hamiltoni-

ano para descrever os elétrons de condugao do sistema:

cam.mag.

H=Hy—J > / PrsD ) - 5(r)o(r —r;) | (4.18)
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onde H, representa o hamiltoniano dos elétrons de conducdo s na auséncia de interagdo
com os spins dos elétrons d da camada magnética (neste caso, um gas de elétrons livres
tridimensional). O segundo termo da Eq. 4.18 representa a interacao de troca s-d, entre 0s
elétrons de conducio e os spins S(*) da camada magnética; J é a constante de acoplamento
s-d, S (t) é o spin localizado na posicio r; e §(r) é o operador densidade de spins para
os elétrons de condugdo na posicao r.

Para obter o campo efetivo que atua na magnetizacdo devido a polarizagdo de spins do
meio ndo magnético, vamos seguir os passos de Mills!'?!. Supomos que os spins locali-
zados estao precessionando coerentemente em um modo uniforme (ndo necessariamente
circular), e tratamos estes spins como objetos cldssicos. Dessa forma, podemos substituir
SO (t) = S(t),Vi. Além disso, temos que o somatério no filme magnético pode ser es-
crito como ), §(r;) = 87, onde §7 € o operador correspondente ao spin total dos elétrons
de condugdo no filme magnético.

Ficamos entdo com:

Hiw = —JS(t) - 817 . (4.19)

Introduzindo o operador H,; = WiméT (com N sendo o niimero total de momen-
tos localizados na camada magnética), e a direcdo da magnetiza¢do, dada por m(t) =
N]f’}—‘fS(t), obtemos:

A~ ~

Hip = —M(t)-Hepp (4.20)

A

onde M(?) é a magnetizacdo total da camada magnética. H.;; € um operador cujo valor
esperado € o campo efetivo gerado pelos elétrons de condu¢do nos momentos magnéticos
localizados. Este operador possui um valor esperado dependente do tempo com com-
ponentes no plano xy nao-nulas quando os momentos sdo excitados em precessdo. A

expressao de LLG, dada pela Eq. 4.8, fica entdo da forma:

dm dm
E = —ym X (H + <Heff>) + am X E s (421)

Se considerarmos que as amplitudes de precessdo de S(¢) sdo pequenas, podemos
obter as componentes transversas de (H.ss) utilizando a teoria de resposta linear. O

campo de reacdo devido a interacdo 4.20 € dado entdo por:

J2 oo
(Hly (1) = > [ ange-nse) @22)

_NQ,LLB
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onde:
v i . .
Xr (t = 1) = =20t =) {[Er(t = 1), 87(0)]) (4.23)
Assim como fizemos anteriormente, € conveniente expressar os resultados em termos

das componentes (Hj;f(t» = (HZ;;(t)) £ i(H;;(t)). Sabendo que

eff
STsi- + 9-5F
S5+ SVsy = 2L 20 ; x (4.24)
teremos:
i J2 [e%s) N . N /
(Hp (1)) = 2Ny / dt' xz T (St —t") . (4.25)

Na Eq. 4.25 fizemos a mudancga de varidveis t — ¢ — t” — t/, e usamos o fato das
fungdes resposta x+ " (t) € x7 (t) serem nulas.

A teoria desenvolvido por Simanek e Heinrich até aqui é muito similar & de resposta
linear empregada no capitulo anterior. Entretanto, neste ponto, assim como na teoria do
bombeamento de spins de Tserkovnyak et al., eles também fazem uso da aproximacao
adiabdtica. Ela pressupde que os elétrons dentro do metal normal estdo sempre em equili-
brio com a magnetiza¢ao precessionante na interface N/ F'. Para ilustrar a validade dessa
aproximacao, € instrutivo comparar o tempo médio (7) de permanéncia de um elétron d
em um atomo do metal de transicao ferromagnético com o periodo de precessao da mag-
netizacdo. Numa experiéncia tipica de FMR, onde o campo de microondas € da ordem de
10GH z, o periodo de precessdo é de 1071%s. Por outro lado, a largura de banda d tipica
de um metal de transi¢do é W, ~ 5eV; isto corresponde a 7 ~ Wid ~ 1005, que é muito
menor que o periodo de precessdo da magnetizacao. Isto significa que o elétron percorre
cerca de 1 milhdo de sitios enquanto a magnetizacdo dd apenas uma volta em torno do
eixo z, o que justifica a aproximacdo de se considerar a precessdo da magnetizagdo como
quase estatica para efeitos eletronicos.

Fazendo uma expansdo temporal:

S (1)

SE(t—t') = SE(t) —t (4.26)

e retendo termos até primeira ordem, teremos:

J2SE(L) [ J2dSE(t) [™
HS () = —=—= [ dt'xgT(t) —i dt'it x5 (
(1500 = = [t — i = S [ i)

oo o0

4.27)
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Expressando este resultado em termos da transformada de Fourier da susceptibilidade:

X7 (w) = / dixzT(t)e™" | (4.28)

o0

podemos escrever (H; ((t)) como:

J?dST(t) dyt (w)

i
‘wo 2Ngup dt dw -

(G JESH(t)

crr(t) = —mXT (w (4.29)

Lembrando que a dire¢cao da magnetizacdo é dada por m(t) = N&—?S(t), vemos que

o primeiro termo da Eq. 4.29, proporcional a magnetizagcdo, nao contribui na Eq. 4.21.

O segundo termo, entretanto, € proporcional a drg—t(t), e faz o papel do amortecimento da

magnetizacao devido aos elétrons de conducao.

Sabendo que [x "~ (w)]* = x~ T (—w), podemos dizer que, se:

A
OXT | A Ay (4.30)
dw
w=0
entao:
d —+
X7 — A +ih, . 4.31)
dw »

As componentes cartesianas de (H.;/(¢)) podem entdo ser escritas como:

. _J*M, dm*(t) dm?¥(t)
(HZpp(t) = NG [Ag y7 +A17} e (4.32)
J? M dmY(t) dm®(t)
y pu —
(Hpy (1) = NI [Ag o M } (4.33)

Utilizando as equagdes acima, podemos reescrever o termo da Eq. 4.8 referente ao
torque do campo efetivo como:

J?M, <A dm dm)

- 70 434
SN?hgpis (434)

—ym x Heyp(t)

Da mesma forma que na teoria do bombeamento de spins, o primeiro termo renormaliza
tanto o fator giromagnético quanto a constante de amortecimento, enquanto o segundo
termo nos dé o acréscimo na constante de amortecimento. Neste caso:

/ J2M0

= 4.
Q OIN2hgup - (4.35)
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Simének mostrou que seu resultado para o acréscimo na constante de amortecimento
a devido a corrente de spin, dado pela Eq. 4.35, € idéntico ao do modelo de bombeamento
de spins de Tserkovnyak et al., explicitado na Eq. 4.15, para um sistema composto por
apenas uma camada magnética embebida em um gés de elétrons livres.[*?!

A similaridade entre as equagdes 4.5 e 4.34 ndo € acidental. Na teoria de Tserkovnyak
et al., a corrente de spins é calculada diretamente, enquanto que na teoria de Simanek
e Heinrich, o que € calculado € o torque exercido na magnetizacdo m pelo campo efe-
tivo. Entretanto, como apontado por Tserkovnyak et al.**!, a contribui¢do para a taxa de
variagdo da magnetizacdo com o tempo devido ao torque produzido pelo campo efetivo
€ proporcional a corrente de spins bombeada. Combinando as Eqgs. 4.21 e Eq. 4.11,
obtemos que:

dm giB

E = —ym X <Heff> = _h_%Igump . (4.36)

4.2 Operador corrente de spins

Vamos agora desenvolver a nossa teoria para a corrente de spins emitida por uma mag-
netizagdo precessionante embebida em um metal normal. Consideramos a situacgdo tipica
de uma experiéncia de FMR, mostrada na figura 3.1, onde um campo magnético estético
efetivo H = Hyz define a direcdo de equilibrio da magnetizacdo m. A perturbacdo cau-
sada por um campo magnético transverso, relativamente fraco e dependente do tempo,
faz com que m precessione em torno da dire¢do z. O sistema eletronico ndo perturbado é

descrito pelo hamiltoniano 3.149:
H=Hy+Hy,+H; |, (4.37)
onde:
f{() = Ztijéjaéja s (438)

ijo

representa a energia cinética eletronica,

A 1 T,
H; = 5 Z ch;acjgcjﬁcﬁ ) (4.39)
jo
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descreve a interagdo coulombiana efetiva entre os elétrons, e
Hy = gupHo Y _S7 (4.40)
!

€ a interagdo Zeeman com o campo magnético estatico aplicado na direcao Z.

A taxa de variag@o da densidade de spins S(r, t) satisfaz a equac@o de continuidade:

ds
- Jg = 4.41
hdt —|-V JS T s ( )

onde Jg € a densidade de corrente de spins e:

7T=—gugS x H (4.42)

€ o torque causado pelo campo estatico.

Utilizando a equacao de movimento do operador S na representagao de Heisenberg:

ds .
h— = [S. H 4.43
ih— S, H] (4.43)
obtemos:
—i[S, Ho+ Hipt) + V- Js =0 | (4.44)
pois
—i[S,Hy =7 . (4.45)

Integrando a Eq. 4.44 em um volume V', encontramos:
—i / S, Hy + Hipldr + / V-Jsgdr=0 . (4.46)
1% 1%

Definimos a corrente de spins como o fluxo da densidade de corrente que atravessa

uma superficie fechada .S que delimita o volume V':

Iszj{Js~dA:/v.JsdT . (4.47)
S 1%

Consideramos o caso discreto em que:

/ Sdr=>"S,; | (4.48)
v

eV
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onde 7 representa sitios atdmicos dentro do volume V' e S; é o operador de spin no sitio i.

Desta forma, as componentes do operador corrente de spins podem ser calculadas como:

I =iy [S! Ho+ Hil (4.49)
eV

onde i = z,y, z representam as componentes cartesianas dos operadores [ ¢ Hy e H;y,
sdo dados pelas Egs. 4.38 e 4.39, respectivamente.
Primeiramente, vamos mostrar que as componentes do operador de spin .S} comutam

~

com o hamiltoniano de interacio. Sabendo que S, = S% — iSY = éjléﬁ, temos:
5= £ 1 S a st oA ot
[S,L y Hznt} = 5 Z Uj [CilCiT, ngcjocjacjﬁ] . (450)
jo

Calculando o comutador acima:

Ao Al oAt A Ao ot a5 At e a5
[%Cm Cjacjacjacﬁ] Cucjacjacﬁ(sw 0g1 — € 'acucjacﬁ‘sw 01

+ Cja JJCZTCJ<75 00 CgaC]UCm(S T TR 4.51)

Substituindo no somatério:

1S, Hyp] = %Ui(a}la}léﬁ@u —clel e + el jelienen — el ene) =0 . (4.52)
No célculo do comutador de ST = S + iS¥ = éjTéi | com f[mt basta trocar T=|
nas equacgdes acima e verificar que ele também € nulo. Como podemos escrever Sv =
%(S t 4S5 )e Sy = %(S + — §7), vemos que estes operadores também comutam com
H,,;. Finalmente, verifica-se que o operador 57 = — 3 (g — fy)) = —%(égéw - é;rléi 1)
também comuta com Hj,;, pois [Riq, Njor| = 0.
Sendo assim:

I =iy (8¢ Hol (4.53)

eV
com H, dado pela Eq. 4.38.

Utilizando o operador de spin no espaco de Fock dado por:

1
St =3 > eliotséis (4.54)
op
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onde 055 sdo as matrizes de Pauli, podemos calcular o comutador da Eq. 4.53 e, assim,
obter a seguinte expressao para o operador corrente de spin:

A ?

B AT kg P R T

S = 5 Z Z(tijcmaaﬁcjﬁ — t]'icjao—aﬁciﬁ) . (455)

i€V aof
J

Note que, na Eq. 4.55, apenas os termos correspondentes a j ¢ V' contribuirdo para a
corrente, pois os termos referentes a j € V' se cancelam. Pode-se facilmente ver que os
operadores 1%, para i = x,y, z, sdo hermitianos.

Vamos particularizar os nossos calculos para as correntes de spins associadas as com-
ponentes S% e SY. Neste caso, € conveniente considerar a corrente I &, associada ao
operador S*. As correntes [ se I 2 podem ser obtidas, respectivamente, a partir das partes

real e imaginaria de 7. O médulo de ¢ ¢ dado por:

I3 = /152 + |12 (4.56)

Consideramos que S = %a” e
ot = . (4.57)

Utilizando as Eqgs. 4.55 e 4.57, podemos finalmente escrever:

P At 4 ot
IE = i) (tyehey — tadhien)
eV
JEv
i€V
JEV
Para um sistema de elétrons itinerantes, descritos pelo hamiltoniano de ligacdes fortes
dado pela Eq. 4.37, esta é a expressdo apropriada para o operador de corrente de spins

que sai do volume V/, associado a componente S.

4.3 Resposta linear

Para calcular a perturbacdo causada pelo campo magnético transverso dependente do
tempo utilizaremos a teoria de resposta linear. Consideramos que este campo € relativa-

mente fraco, tem polarizacio circular com uma tnica frequéncia w e, por simplicidade,
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supomos que ele atua somente no sitio 0. A generaliza¢ao para um nimero maior de sitios

¢ trivial. Sendo assim:
h, (t) = holcos(wt)x — sin(wt)y] . (4.59)

Este campo aplicado iré se acoplar ao momento magnético de spin do atomo 0, fazendo-

o precessionar. O termo de interagdo é dado por:

guph, (t)-So = gupholcos(wt)Sy — sin(wt)Sy]

ho A
glu; 0 (ezth(-)l— + e—zthO—) . (460)

Desejamos calcular a variacdo da corrente de spins causada por este campo. Ultili-
zando as equagdes 3.20 e 3.21 da teoria de resposta linear desenvolvida no capitulo 3,

obtemos:

S0 =~ 222) [ ate(e—t)onle L14(0). S5 (¢4 150, S5 (1))

2
(4.61)
Como no estado ndo perturbado a corrente de spins € nula:
0(Ig)(t) = (Ig)(t) (4.62)
Portanto, substituindo a Eq. 4.58 na Eq. 4.61 teremos:
+ o 1 g,uBhO wt/ +
S - B\ w 00 - :
100 = (22 [ aret - o) S e 155 0). Skl (4.63)
o

il (8), So (E]) + ™" (ti5[S75(2), Sao (1] — Ll S5 (1), Sea()D}

onde Sgy = égTéo |- Como discutimos anteriormente, os valores esperados dos dois pri-
meiros comutadores no lado direito da Eq. 4.63 sdo nulos e, portanto, ndo contribuem

para a corrente de spins. Podemos, entdo, reescrever a equacao acima da seguinte forma:

igpsh —iw i
() = PRy e [ e x

eV
Jév

X %i@(t_t/){tz‘qu;;(t),s&(t’)])—tji<[S;;(t),S&)(t’)]>}. (4.64)
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Utilizando a definic@o da susceptibilidade generalizada dada pela Eq. 3.61, obtemos:

ighsho it [ iw(t—t - -
(I)() = = — D e t/ d(t — )™ N tyxtoo(t — ) — tiix St — )} .

eV
JEvV
(4.65)
Fazendo a transformada inversa de Fourier das susceptibilidades:
X;;;l(w) = / d(t — t')ei“(t_t/)xlf;;l(t -t (4.66)
ficamos, finalmente, com:
igiBho i _ _
(Ig)(t) = T Z e tiX500(W) — tixfioo(@)} (4.67)
eV
ng

Esta equacdo nos permite calcular a corrente de spins gerada pela precessao da mag-
netizacdo de uma unidade magnética embebida em um sistema metalico ndo magnético.
Ela é uma expressao bastante geral, que envolve as susceptibilidades generalizadas dis-
cutidas no capitulo 3. Estas, por sua vez, estdo expressas em termos de propagadores
monoeletronicos calculados no espaco real, o que nos permite investigar sistemas que nao
apresentam simetria de translacdo, tais como aglomerados embebidos em ou adsorvidos

a substratos metalicos.

4.4 Resultados

Para ilustrar a teoria desenvolvida, consideramos trés sistemas fisicos distintos e bas-

tante simples, respectivamente compostos por:

e um dtomo magnético adsorvido na ponta de uma cadeia semi-infinita uniforme ndao

magnética;

e um 4tomo magnético embebido substitucionalmente em uma cadeia infinita uni-

forme ndo magnética;

e um 4tomo magnético adsorvido a um sitio de uma cadeia infinita uniforme nao-

magnética.
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As susceptibilidades generalizadas envolvidas na Eq. 4.67 foram calculadas na apro-
ximacao de fases aleatérias, utilizando as Egs. 3.91 e 3.136, conforme discutido no ca-
pitulo 3. Consideramos o dtomo magnético localizado no sitio i = 0 (ou ¢ = A no caso
adsorvido). As energias atomicas ¢; associadas aos sitios ndo magnéticos foram tomadas
como sendo a nossa origem de energias, ou seja, ¢; = 0 Vi # 0 (ou A no caso adsorvido).
Calculamos o estado fundamental do sistema magnético, e os propagadores monoeletrd-
nicos associados a ele, de forma autoconsistente da seguinte maneira: consideramos um
valor fixo de U = 10t no sitio magnético apenas e U; = 0 Vi # 0 (ou A); a energia
atdomica €y (ou €4) associada ao dtomo magnético foi obtida de modo a garantir a neutra-
lidade de carga local neste sitio, considerando um valor fixo para energia de Fermi (ep)
determinado pela ocupacao do substrato ndo magnético. Inicialmente escolhemos ez = 0,
o nimero de elétrons no 4tomo magnético ng = 1, e a intesnsidade do campo estatico tal
que a energia Zeeman associada é fwy = 1 x 1072¢.

A equacdo 4.67 nos permite calcular os valores esperados das correntes de spins que
atravessam diferentes regides do sistema. E interessante analisar o comportamento dessa
corrente a medida em que ela penetra no meio ndo magnético considerando contornos
que, paulatinamente, vao englobando cada vez mais sitios. Algumas regides considera-
das sdo mostradas na figura 4.2, e os resultados correspondentes para a corrente de spins
s@o mostrados na figura 4.3. Em todos os casos podemos ver claramente que a corrente
de spins possui um pico proximo a frequéncia de ressondncia. Verificamos que o desvio
entre a posi¢cdo do pico e a frequéncia de ressonancia, assim como a largura de linha da
corrente de spin, escalam linearmente com a intensidade do campo magnético estdtico
aplicado (para valores relativamente baixos de campo), de maneira similar ao que foi en-
contrado nos célculos das susceptibilidades dinamicas transversas discutidos no capitulo
3 e ilustrado nas figuras 3.11 e 3.12.

Calculamos também o valor mdximo da corrente de spins |(I$)|™** em fun¢do da
distincia ao &tomo magnético. De acordo com a notacdo adotada, conforme ilustrado na
figura 4.2, a corrente que atravessa um contorno ¢ corresponde a corrente que passa pelo
sitio 7 (e, também, por —¢ no caso da cadeia infinita). Nossos resultados estao ilustrados na

figura 4.4. Podemos ver que a altura do pico varia de forma oscilatéria com ¢, tendendo a
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Figura 4.2: Diferentes regides consideradas nos cédlculo das correntes de spins para os
seguintes sistemas compostos por uma: a) cadeia semi-infinita uniforme com um atomo
magnético na ponta; b) cadeia infinita com uma tnica impureza substitucional magnética

e ¢) cadeia infinita uniforme com um 4tomo magnético adsorvido.
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Figura 4.3: Moddulo da corrente de spins em funcdo da energia ¢ = hw, para regides
correspondentes a distancias distintas do &tomo magnético precessionante, seguindo as

mesmas convengoes ilustradas nas figuras 4.2 (a), (b) e (c).
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um valor finito a medida em que nos afastamos do sitio magnético. A origem fisica destas
oscilagdes sao interferéncias quanticas causadas pelo espalhamento eletronico na unidade
magnética.

Notamos que o periodo de oscilagdo e o valor médio de |(I<)|™** dependem da ener-
gia de Fermi. Ao varid-la, a autoconsisténcia magnética € refeita, e os valores da magne-
tizacdo e da energia atOmica associada ao atomo magnético situado no sitio 0 se alteram.
Estes parametros ndo sdo livres, e a relagc@o entre eles e a corrente de spins nao € trivial.
Entretanto, podemos ver que, nos trés sistemas, ao variarmos a energia de Fermi, os perio-
dos das oscilagdes mudam de forma semelhante ao que discutimos quando investigamos
as oscilacdes na densidade de spin induzida no metal ndo magnético, representadas na
figura 3.9.

Analisando o comportamento das larguras de linha mostradas na Fig. 4.5, podemos
ver que o tempo de vida da excitacdo praticamente nao varia com 7. Isto € razodvel dentro
do nosso modelo, pois sem a inclusdo da interagdo spin-Orbita, ndo temos um mecanismo
explicito de dissipacdo para essa corrente.

Como ilustrado na Fig. 4.6, notamos que a reducdo do valor do nivel de Fermi para
um valor proximo ao fundo da banda (e = —1.9¢) faz com que a posicdo do maximo
da corrente de spins aumente, apesar do campo magnético estitico permanecer constante.
Nao temos ainda uma explica¢do simples para este comportamento. Entretanto, como a
densidade de modos de Stoner aumenta com a frequéncia, a probabilidade de decaimento
nesses modos torna-se maior e, consequentemente, a largura de linha também aumenta,

como pode ser observado na Fig. 4.5.

4.5 Comparacao com as teorias existentes

Para estabelecer uma comparagao entre a nossa abordagem e a teoria de bombeamento
de spins desenvolvida por Tserkovnyak et al., vamos considerar um sistema especifico
muito simples, composto por uma cadeia infinita uniforme com um Unico 4tomo mag-
nético substitucional localizado no sitio 0, como mostrado na Fig. 4.2b. Para calcular a

corrente de spins I%""", dada pela Eq. 4.5, introduzimos um campo magnético dependente
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Figura 4.4: Altura do pico, |(Id)|™, calculada em fungdo da distancia, para os diversos
sistemas ilustrados na Fig. 4.2: a) cadeia semi-infinita uniforme com um dtomo mag-
nético na ponta; b) cadeia infinita uniforme com um dtomo magnético embebido; e c)
cadeia infinita uniforme com um dtomo magnético adsorvido. As curvas em preto foram

calculadas com e = 0 e as curvas em vermelho com ¢ = —1.9¢.
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Figura 4.5: Largura de linha de |(IJ)| calculada em fungdo da distancia para os diversos
sistemas ilustrados na Fig. 4.2: a) cadeia semi-infinita uniforme com um dtomo mag-
nético na ponta; b) cadeia infinita uniforme com um dtomo magnético embebido; e c)
cadeia infinita uniforme com um dtomo magnético adsorvido. As curvas em preto foram

calculadas com ¢ = 0.0 e as curvas em vermelho com ¢ = —1.9¢.
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Figura 4.6: Corrente de spins |(I$)| em fungdo da energia ¢ = hw, calculada com um
campo magnético estdtico de fwy = 1 x 1072, para os volumes: a) V; da cadeia semi-
infinita uniforme com um dtomo magnético na ponta; b) V; da cadeia infinita uniforme
com um 4dtomo magnético embebido; e ¢) V|, da cadeia infinita uniforme com um atomo

magnético adsorvido. As curvas em preto foram calculadas com ez = 0.0 e as curvas em

vermelho com ¢ = —1.9¢.
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do tempo dado por:

H = H,((t)x+ H,(t)y + H.z

= hplcos(wt)x + sin(wt)y] + Hoz . (4.68)

Note que a polarizagdo circular do campo transverso foi escolhida de modo que & = w2z.
Esta escolha difere da adotada anteriormente nas Eqgs. 3.30 e 4.59, onde & tem sentido
oposto devido a convencdo que adotamos para a transformada de Fourier.

Calculamos entdo a dire¢do da magnetizacdo m(¢) que satisfaz a Eq. 4.13, conside-
rando apenas o efeito do bombeamento de spins (o = 0) e com o campo magnético dado

pela Eq. 4.68. Desta forma, as componentes de m(t) satisfazem o seguinte sistema de

equacoes:
m® = —v'[mYHy—m*H,(t)] — o'm*m? (4.69)
m?Y = —'[m*H,(t) — m®”Hy| + o'm*m” (4.70)
0 = —[m"Hy(t) — mYH,(t)] + o' [m"m? — mYm”] 4.71)

com v e o calculados pelas Eqgs. 4.16 e 4.17. Das duas primeiras equagdes, podemos

obter:

mt + %m* +wgmt = % , (4.72)

onde m™ = m, + 1My, € 0S parametros 7, Wy € % sdo dados por:

Ly
e
P2 = % (4.74)
= 'm*ho(a, +ia;)e” ™" (4.76)
Resolvendo estas equagdes com m ™ (t) = mg e~™*, obtemos:

mt(t) = y'mhg—s et e 4.77)

@ - ) — 2
As componentes m®(t) e m¥(t) podem ser obtidas, respectivamente, pelas partes real e

imaginéria de m™(¢), e ndo € dificil mostrar que elas satisfazem a Eq. 4.71.
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De maneira geral, podemos escrever as componentes = € y da corrente de spins, dada

pela Eq. 4.5, como:

h dm? dmVY dm®

T = Y _ A A

Is 47r[ (m a ) Cdt ] N (4.78)
h dm?® dm? dmVY

y It z T _ A

Is = 47 [Ar(m a dt) Zdt] ’ (4.79)

onde A, = AV + A e 4, = AEL) + AER) pois estamos considerando a corrente de spins
total, bombeada para a esquerda e para a direita. Portanto, a componente 1§ = I% + il},
para m* = 0, é dada por:
h d
If = i—(mPA, +iA)——

we : (4.80)

Para o sistema unidimensional que estamos considerando, hd apenas um modo trans-
Verso, ou $€ja, Tmn = T0mn0no € tmn = tdmndno. Portanto, os valores de A, e A;, dados
pelas Eqgs. 4.6 e 4.7, podem ser determinados pelos coeficientes de reflexdo e transmis-
sdo dependentes de spin r? e t?, respectivamente. Para um sistema unidimensional, estes

coeficientes sio 34

7 80
7= VG 4.81
g 1—VeGy, °° (81
1
A 4.82
1—VeGy, (4.82)

A+ﬁu10

onde GY), é a fun¢do de Green da cadeia infinita uniforme e V7 = (2%

) sdo os poten-
ciais que os elétrons com spin T e | experimentam, respectivamente, no sitio magnético
0.

Para o sistema constituido por um dtomo magnético embebido em uma cadeia infinita
ilustrado na Fig. 4.2b, calculamos 77 e t” com auxilio das Eqgs. 4.81 e 4.82, considerando
erp = 0, U = 10t e ng = 1. Utilizando a Eq. 4.80, com A, e A; dados pelas Egs.
4.6 e 4.7 (para o sistema considerado A = AW) ~' ¢ o/ determinados pelas Egs.
4.16 e 4.17, e YH = wy, obtemos as correntes de spins ilustradas por linhas tracejadas

na Fig. 4.7. Como os efeitos decorrentes das interferéncias quanticas estdo ausentes na

teoria semi-cldssica, a comparagdo deste resultado com os obtidos pela expressao 4.67
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deve ser feita numa regido relativamente longe da unidade magnética, onde eles podem
ser considerados despreziveis. Sendo assim, calculamos a corrente de spins entre os sitios
100 e 101, utilizando a expressao 4.67, para 0 mesmo sistema e 0s mesmos parametros. Os
resultados estao apresentados com linhas cheias na Fig. 4.7. O acordo entre as amplitudes,
larguras de linhas e comportamento das curvas entre as duas abordagens, para este caso
especifico, € excelente.

E interessante notar que a constante de amortecimento obtida com estes parimetros
foi a = 0.22. Este valor € alto comparado com constantes de amortecimento observadas
em sistemas tridimensionais, onde o ~ 1072, Porém, para filmes finos mangéticos, o
valor desta constante passa a ser da ordem de o ~ 1071, 0 que é compativel com o valor
encontrado.l®"]

Apesar das duas abordagens fornecerem resultados muito parecidos, ha algumas dife-
rengas importantes entre elas que devem ser ressaltadas. A mais evidente é a dependéncia
oscilatéria do valor mdximo da corrente bombeada em fun¢do da distancia a unidade
magnética, que € obtida com a nossa abordagem quéntica, mas ndo com a semi-cldssica
de Tserkovnyak et al.. Outra, € o uso da aproximagao adiabdtica, que € feito tanto por
Tserkovnyak et al. quanto por Simének e Heinrich, e que é evitado nos nossos calculos.
E pertinenente observar também que, na teoria desenvolvida por Simének e Heinrich, a
interacdo entre os elétrons de conducdo s e os elétrons d localizados na unidade mag-
nética € descrita por um modelo do tipo s-d, representado pela Eq. 4.19. Em geral, a
constante de acoplamento J deste modelo ndo € determinada a priori de forma simples e,
sendo assim, usualmente ela € tratada como um parametro livre a ser ajustado de modo
a melhor descrever os resultados experimentais. Por outro lado, em nossa abordagem, a
interacao elétronica efetiva € descrita pelo modelo de Hubbard, e todos os pardmetros en-
volvidos podem ser determinados pelas propriedades do estado fundamental do sistema
magnético. Consequentemente, ao calcular as suas propriedades dindmicas, ndo temos
qualquer parametro livre em nossa teoria. Outro detalhe € que, em nossa abordagem, os
elétrons responsdveis pelo magnetismo sio tratados como itinerantes (como devem ser
em diversos casos de interesse, onde as unidades magnéticas sio compostas por metais de

transicao).
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Figura 4.7: Valores absolutos da corrente de spins em funcdo da energia ¢ = hw, cal-

culados para diferentes valores de campos estéticos aplicados, considerando o sistema
composto por uma cadeia infinita com uma unica impureza magnética substitucional. As

curvas tracejadas foram calculadas utilizando a Eq. 4.80 e as curvas cheias utilizando a

expressao 4.67, considerando a regido V|, da Fig. 4.2b.



Capitulo 4. Corrente de Spins 91

A interacgdo eletronica €, em ultima andlise, a principal responsdvel pela transmissao
do momento angular da unidade magnética para o metal normal e, consequentemente,
pelo bombeamento de spins causado pela precessdo da magnetizacdo. E instrutivo, por-
tanto, analisar o comportamento da corrente de spins em fun¢do do valor de U no material
magnético. No presente estdgio, estamos considerando sistemas muito simples sem mai-
ores preocupagdes em reproduzir combinac€s de elementos especificos. Variamos entao,
livremente, o valor de U para ter uma idéia das tendéncias apresentadas. Para cada valor
de U escolhido, a magnetizacdo e a separacdo de troca associadas ao estado fundamen-
tal sdo recalculadas autoconsistentemente. Os resultados obtidos para e = 0, ng = 1
e Iwy = 1 x 1072t sdo mostrados na Fig. 4.8. Note que, a medida que aumentamos o
valor de U, a largura de linha da corrente bombeada diminui consideravelmente, como
esperado. Isto reflete o fato de que o sitio magnético torna-se efetivamente mais isolado
do metal normal.

Finalmente, salientamos que a nossa abordagem permite calcular, sem maiores pro-
blemas, as correntes de spins bombeadas em sistemas mais complexos, constituidos por
duas ou mais unidades magnéticas, acopladas entre si através do metal nao magnético.
Isto seria muito dificil de descrever com a abordagem desenvolvida por Tserkovnyak et
al. Os célculos para esta classe de sistemas ja estdo sendo realizados, mas nao fazem parte

do escopo desta tese.
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Figura 4.8: Valores esperados da corrente de spins em funcio da energia ¢ = hAw, calcu-
lados para diferentes valores da interacao coulombiana efetiva U, considerando ep = 0,
no = 1 e hwy = 1 x 1072¢. Os resultados foram obtidos para o sistema composto por
uma cadeia infinita com uma impureza magnética substitucional, e as correntes de spins

calculadas entre os sitios 100 — 101.
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Resumo e Conclusoes

Neste trabalho de tese, abordamos um aspecto importante no processo de relaxacao
magnética em nanoestruturas metélicas, que é o0 bombeamento de correntes de spins. De-
senvolvemos uma teoria para calcular a corrente de spins que é bombeada pela precessao
de um momento magnético que encontra-se acoplado a um meio metédlico nao magnético,
e comparamos nossos resultados com os obtidos por outras teorias.

Na primeira parte da tese, revisamos alguns conceitos bésicos da teoria de elétrons
em solidos, que serviram de base para as investigacdes realizadas ao longo da mesma.
Discutimos brevemente o modelo de ligacdes fortes (que € apropriado para a descri¢do
de estruturas eletronicas de sistemas metalicos), o modelo de Hubbard para a intera¢do
eletronica em bandas estreitas, e o critério de Stoner para a instabilidade de um estado ndo
magnético. Apresentamos, também, uma pequena introducdo sobre um método, baseado
na equacao de Dyson, que € muito util para calcular as fun¢des de Green monoeletronicas
em sistemas nanoestruturados. Estes topicos sdo relevantes para a formulacido da nossa
teoria e para a investigacao de alguns sistemas fisicos de interesse.

Na segunda parte estudamos excitacdes magnéticas em sistemas metélicos ferromag-
néticos. Inicialmente descrevemos, de forma suscinta, um experimento tipico de resso-
nancia ferromagnética, que é uma das técnicas mais utilizadas para investigar as propri-
edades dindmicas destes sistemas. Nela, uma amostra € submetida a um campo estatico
que define a direc@o de equilibrio da magnetizacdo, e a um campo magnético oscilatorio,

relativamente fraco, transversal a esta direcdo de equilibrio. Tratamos a alteracao do valor
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esperado de um observavel do sistema, devido a interacdo com o campo oscilatério, em te-
oria de resposta linear, e definimos uma susceptibilidade (fun¢do resposta), que estabelece
a relacdo entre o campo aplicado e a variacdo desse valor esperado. Utilizando o teorema
de flutuacdo-dissipacgdo, salientamos uma propriedade importante desta susceptibilidade,
que relaciona a sua parte imagndria com a taxa de absor¢ao (ou dissipac¢do) de energia do
sistema. Com base na teoria de resposta linear, calculamos entao a susceptibilidade mag-
nética transversa e dinamica de sistemas metélicos. Esta funcdo resposta contém muitas
informacdes relevantes sobre as excitacdes magnéticas nestes sistemas. Para calculé-la,
utilizamos o modelo de Hubbard e a aproximacgao de fases aleatérias (RPA). Relaciona-
mos a susceptibilidade obtida em RPA com a susceptibilidade (ndo interagente) calculada
na aproximacdo de Hartree-Fock, que € expressa em termos dos propagadores monoele-
tronicos correspondentes. [lustramos a teoria desenvolvida com cdlculos de propriedades
estdticas e dindmicas de um sistema simples, constituido por um atomo magnético situado
na ponta de uma cadeia uniforme semi-infinita ndo magnética.

Finalmente, estudamos o fendmeno do bombeamento de spins. Iniciamos com uma
revisdo das teorias formuladas por Tserkovnyak et al.!” e por Simanek e Heinrich'” para
descrevé-lo. Em seguida, desenvolvemos uma teoria quantica para calcular diretamente
a corrente de spins bombeada pela precessdo de uma unidade magnética acoplada a um
meio metédlico ndo magnético. Ela € baseada na teoria de resposta linear e expressa a cor-
rente de spins em termos de susceptibilidades generalizadas que sao calculadas na aproxi-
macao RPA. Ilustramos nossa teoria considerando trés sistemas distintos, compostos por
um Unico momento magnético embebido em (ou adsorvido a) cadeias unidimensionais, e
comparamos nossos cdlculos com as teorias disponiveis na literatura.

Em contraste com as abordagens semi-cldssicas existentes, a nossa teoria prevé uma
dependéncia oscilatéria da corrente de spins com a distdncia 2 magnetizacdo precessio-
nante. Mostramos que a amplitude méxima da corrente bombeada decai de forma osci-
latdria, tendendo, assintoticamente, para um valor finito, ndo nulo, que depende da com-
binacdo dos elementos magnético e ndo magnético que compdem o sistema (ou seja, dos
valores da energia de Fermi, de U e da ocupagdo eletronica da impureza). Essas oscila-

¢oes sdo decorrentes de interferéncias quanticas provocadas pelo espalhamento eletronico
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na impureza magnética. A largura de linha da corrente, por outro lado, praticamente ndo
se altera ao variarmos essa distancia, mas ela também depende dos elementos que consti-
tuem o sistema.

A teoria desenvolvida nesta tese abre perspectivas muito promissoras para o estudo do
bombeamento de spins em sistemas compostos por duas ou mais unidades magnéticas,
acopladas entre si através do meio metédlico ndo magnético. A investigacido das corren-
tes de spins nesses sistemas torna-se muito complicada com as abordagens disponiveis
na literatura, principalmente quando hd interesse em descrever situacdoes onde modos de
precessao nao uniformes das magnetizagdes envolvidas sdo excitados, como nos experi-
mentos descritos nas Refs. [35], [36] e [37].

A extens@o do nosso trabalho para sistemas mais complexos, compostos por mais de
uma unidade magnética, € relativamente simples, e trabalhos nessa dire¢do ja estdao em
curso. Uma das grandes vantagens de nossa abordagem € que o acoplamento entre as
impurezas magnéticas, as excitagdes de spins e as correntes bombeadas sdo tratadas da
mesma forma, dentro de um mesmo arcabouco tedrico.

Pretendemos, ainda, generalizar nossa teoria para modelos mais realistas (multi-orbital
e de dimensdes maiores), bem como incluir mecanismos de dissipagdo, tais como os de-
correntes da interagc@o spin-Orbita, que sd3o muito importantes em alguns sistemas de inte-

resse.



Apéndice A

Calculo de propagadores

monoeletronicos

A fungdo de Green associada a um hamiltoniano de uma particula € dada pela equagao
2.79. Vamos obter os elementos de matriz m, n do propagador de cadeias unidimensionais
com uma unidade magnética em termos da funcdo de Green de superficie S*8! (dada pela
equacao 2.109) e da funcao de Green atdmica do atomo magnético. Para isto, utilizaremos

o método iterativo descrito no capitulo 1.

A.1 Cadeia semi-infinita

Inicialmente vamos calcular os propagadores de uma cadeia semi-infinita (figura A.1)

em termos de S. Ao adicionar um dtomo na ponta desta, a equagdo de Dyson 2.98 para o

Figura A.1: Cadeia unidimensional semi-infinita. A linha tracejada representa o potencial

de ligacdo do atomo isolado 1 a cadeia.
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elemento {m, 1} nos da:

Gmi = gmot21Gig (A.1)

onde G representa as funcdes de Green do sistema acoplado e g do sistema desacoplado.
Note que (G ; € a fungdo de Green de superficie, assim como g, . Para este sistema, de

maneira geral, podemos dizer que:

Imy2 = Gm71,1 ) (A.2)

Portanto:
Gmi=Grno11t2:G11 . (A.3)

Agora, reescrevendo a equacdo de Dyson para o elemento G,,—1 1 € seguindo os mes-
mos passos, obtemos:

Gm-11 = Gm-21t2:G11 . (A.4)
Substituindo em A.3:
Gy = Gm_21t21G11t21G11 = Gm—2,1(t2,1G1,1)2 . (A.5)
Realizando esta renormalizacdo m — 1 vezes:

Gmi = G11(ta1G11)™ " = S(te1S)" 1 . (A.6)

Vamos agora calcular o elemento G ,, do propagador. Pela equacdo de Dyson:

Gim = g11012Gom (A.7)
Gom = Gom + 922t21G1m (A.8)
= Gim= (91_% — t1,292,2t2,1)_1t1,292,m =Giit1202m - (A.9)

Analogamente a A.2, temos que:
9om = Gim—1 . (A.10)

Portanto:

Gim = Giat12Gim—1 - (A.11)
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Ap6s m — 1 renormalizagdes, obtemos:
Gim = (Grat12)™ 'G1y = (St12)" 'S . (A.12)

Para calcular um elemento geral GG,,, ,, da fungdo de Green, vamos primeiro considerar

que m < n. Escrevendo a equacado de Dyson para este elemento:
Gmn = Gmmn + gmote1Gin - (A.13)
Sabendo que ¢, , = Gy—1,n—1, podemos escrever:
Gon =Gm-1n-1+Gm-11t21G1 . (A.14)

Podemos calcular o termo G,,_1,-1 da mesma forma. Como m < n, realizamos

m — 1 renormalizacdes dadas pela equacdo A.14, obtendo:

m—1

Gmn = Gln—mt1 + Z Gr—jit21Gin—jr1 - (A.15)

Jj=1

Os propagadores acima sao dados por A.6 e A.12. Obtemos assim:

—_

Gmn = (St12)" ™S + S(tg18) ™ 1 (St )" 7S

3

<.
=

= (Sti2)" S+ ) (Ste1)" 7 (Sti2)" 'S

1

3

J
-1
= [14+ ) (Sta1)™7(St12)"7](St19)" ™S . (A.16)

1

3

J
Se m > n, os calculos sdo andlogos, e obteremos, apds n renormalizagdes:

n—1

Gmn = Gm—n-l—l,l_'—g Grm—jit21G1n—jt1

J=1

—_

n—

= Sta1S)" "+ Y S(t1S)" g1 (St 0)" S

]

s L
o

J

= S(te1S)" "1+ (£219)" 7 (t128)" ] . (A.17)

1

J
Particularizando para o elemento {m, m}, as equagdes A.16 e A.17 fornecem:

m—1
Gonn =S+ S(t218)" 7 (129" . (A.18)

j=1



Apéndice A: Cdlculo de propagadores monoeletrénicos 99

Figura A.2: Cadeia unidimensional semi-infinita com dtomo magnético

Reescrevendo os resultados obtidos:
Gmi = S(te1 )" (A.19)
Gim = (St12)m—1s , (A.20)

Gmﬂ == ]. + Z Stg 1 Stl 2) ](Stlz)n—ms ,m S n s (A21)

—1
G = S(t218)™ ™" Z (t21S)" I (t129)" ] ,m>n ,  (A22)
m—1 B
G = S+ Y S(t218)" 7 (t129)"7 . (A.23)
j=1

Vamos agora adicionar um dtomo magnético na ponta da cadeia semi-infinita com um
hopping 7', como na figura A.2. Escrevendo as equagdes de Dyson para este sistema,

obtemos:

00 = [(98,0)71—t0,191,1t1,0]71 , (A.24)
mo = ImitioGlo (A.25)
om = Goglongim (A.26)
Grm = Ymm + gnit10G0,, (A.27)

onde g, = (2 — €)' é a fungdo de Green do dtomo magnético isolado e €] sdo as
energias dos elétrons com spin o do dtomo magnético. As COmMponentes G, 1, gi,m € Gm,m
sdo as funcdes de Green da cadeia uniforme semi-infinita ja calculadas anteriormente em

A.19, A.20 e A.23. Assim, para a cadeia com o &tomo magnético na ponta, teremos:
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Figura A.3: Cadeia unidimensional infinita com 4tomo magnético embebido. Conectamos
uma cadeia semi-infinita com um 4tomo magnético na ponta a uma cadeia uniforme semi-

infinita.

S0 = [(z—¢€§) —to1Stig) ™" | (A.28)
70 = Sta19)" 10Gh, (A.29)
om = Gooloi(Stig)™ s (A.30)

m—1
Ggm,m == S + Z S(t2715)m_j(t1,25)m_j + S(t2715)m_1t170G870t071(Stlg)m_ls
j=1
(A.31)
O propagador A.31 € utilizado para calcular a magnetizacao induzida em 3.148, en-

quanto os propagadores A.29 e A.30 sdo utilizados para calcular as susceptibilidades na

aproximacdo de Hartree-Fock (pelas integrais 3.139, 3.141 e 3.144).

A.2 Cadeia infinita

A2.1 Atomo magnético embebido

Vamos agora escrever estes mesmos propagadores G, o € G, (com m > 0) para um
sistema constituido de um 4tomo magnético embebido em uma cadeia infinita metélica
ndo-magnética. Para isso, vamos considerar a cadeia uniforme semi-infinita com um
atomo magnético na ponta e conecta-la a outra cadeia uniforme semi-infinita como mostra

a figura A.3. Pela equagdo de Dyson, encontramos:
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A

®

v

2

Figura A.4: Cadeia infinita com dtomo magnético adsorvido a cadeia semi-infinita.

G3h = UGFo) " —toxStgl ™" (A.32)
GIhy = (Sty)"'StioGRy (A.33)
G3B = G3Bt1S(ha9)™ | (A.34)

(A.35)

onde (57 ; na equagio A.32 € dado por A.28.

A.2.2 Atomo magnético adsorvido a cadeia

Para o sistema da figura A.4, vamos ligar uma cadeia infinita uniforme a um 4tomo
magnético A em um sitio que denominamos 0. Como conhecemos os propagadores de
uma cadeia infinita uniforme (bastando conectar duas cadeias semi-infinitas), os propaga-

dores do sistema ligado serdo:

wa = 954" = taogsotoa " (A.36)
04 = 900t0aGha = lgaaton(gb0) " —taol ™" (A.37)
Gap = Gaataocgso =1900) "taogan —toa™ | (A.38)

onde g, se refere ao sistema infinito uniforme (bulk) e:

gaar = (=€) | (A.39)

g = (ST'—t12Stan)t . (A.40)
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Além destes propagadores, sdo necessdrios também as seguintes fungdes de Green

para o calculo da corrente de spin:

o

oA = ghotoaGha (A.41)

Gm = GAataodem (A.42)

param > 0 e onde gésfm e 93,0 sdo propagadores da cadeia uniforme infinita dados por:

gho = (Sta1)™ 'Staighy (A.43)

Jom = Goot12S(t129)™ " (A.44)

onde o propagador g(l}’o € calculado pela equacao A.40.



Apéndice B

Identidade entre funcoes de Green

Vamos demonstrar que as fungdes de Green definidas na referéncia [21], que utiliza-

mos no capitulo 2, dadas pela equacdo 3.102:

Go(t) = = 7O {ne (1) 1) ®.1)

sdo as mesmas que definimos no capitulo 1 (equacao 2.81).

Considerando T=0, B.1 pode ser escrita como:

- 7 iHgt _ifgt A A iHgt _iHgt
Gmn(t):—ﬁ@(t)(me W Cpe€ b Gl 4 CL e Cpge n |0) . (B.2)

Podemos definir a energia de forma que I:IO|O> = 0. Ao aplicar os operadores de

aniquila¢do na posig¢do r,, e de criacdo na posicao 7, ao estado fundamental, obtemos:

tmsl0) = 0 e (B.3)

éol0y = |no) . (B.4)

Além disso, utilizando a representacdo integral da funcdo degrau:

—ic't

o(t) = lim (—i> /_OO LNV (B.5)

2mi 0 € t+in

teremos:

—ie't

iHgt

- 1. < eh _iffgt
Gult) = 5o T /_ S tmele oyl (B.6)
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Fazendo a transformada inversa de Fourier (definida em 3.77):

Go (&) = / ew GO (t)dt (B.7)
1 Z(E e)t Fe
— %7}5& T / mo—\e 2 |no)de . (B.8)

Adicionando uma identidade escrita em termos de autoestados {|a)} de H; e utili-

zando a funcgido delta:

€—€ — €, 1 > M ,
_— ) = — —€ — B.
(5( - ) . /_ooe dt = hé(e — € —€,) (B.9)

obtemos que:

o . i(e—e —eq)t e ea)t m0'|0é><0{|n0-> ’
Gimle) = %nlf(% Z/ dt/ € +1in de

— lim Z (mo|a){a|no)
n—0+ - €+ 1 — €,
. Ve I'n)
= 1 . B.10
ni%l+ g € —|— n — €q ( )

Esta ¢ a representacdo espectral da fun¢io de Green GY,, ().
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