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Resumo

A desordem é uma caracteristica inevitavel de sistemas reais, em especial de amostras
de solidos de dimensoes nanoscopicas. Os efeitos de desordem sobre as propriedades de
equilibrio de materiais magnéticos ja foram extensamente estudados. Os estudos de pro-
priedades dinamicas, entretanto, restringem-se aos casos cristalinos ou ao limite extremo
de poucas impurezas magnéticas isoladas. Neste trabalho investigamos os efeitos de impu-
rezas substitucionais nao-magnéticas em uma monocamada magnética metalica adsorvida
a um substrato também metalico. Inicialmente, aplicamos técnicas de meio efetivo ao pro-
blema da determinacao da susceptibilidade dinamica transversa na aproximacao de fases
aleatorias (RPA). Verificamos que as previsoes fornecidas pelas aproximagoes da matriz T
e do potencial coerente, embora compativeis entre si, contrariam fortemente a intuicao fi-
sica. Analisamos as duas principais aproximacoes envolvidas na aplicacao das técnicas de
meio efetivo: a substituicao das médias de produtos de fun¢oes de Green monoeletronicas
pelos produtos das médias no calculo da susceptibilidade transversa em campo médio e a
substituicao da média do produto de susceptibilidades transversas pelo produto das mé-
dias na equacao RPA. Concluimos que a ultima é a principal responsavel pelos resultados
contra-intuitivos obtidos. Finalmente, investigamos alguns casos de desordem calculando
a susceptibilidade RPA no espaco real para configuracoes especificas com ntimeros finitos
de impurezas substitucionais.



Abstract

Disorder is an inevitable feature of real systems, particularly in samples of nanoscopic
dimensions. The effect of disorder on equilibrium properties of magnetic materials has
been widely studied. Studies of dynamic properties, however, are restricted to crystal-
line samples and the extreme limit of a few isolated magnetic impurities. In this work we
investigate the effect of non-magnetic substitutional impurities in a magnetic metallic mo-
nolayer adsorbed to a metallic substrate. We initially applied effective medium techniques
to the calculation of the transverse dynamic susceptibility in the random phase approxi-
mation (RPA). We found that the predictions of the T-matrix and the coherent potential
approximations strongly contradicted physical intuition. We analyzed two main appro-
ximations involved in implementing effective medium approximations: the substitution
of the average of product of Green functions by products of averages, in the calculation
of the mean-field transverse susceptibility, and substitution of the average of the product
of transverse susceptibilities by products of averages in the RPA equation. We conclude
that the latter is the main responsible for the counterintuitive results obtained. Finally,
we investigate some cases of disordered systems by calculating the RPA susceptibility in
real space for specific configurations with finite numbers of substitutional impurities.
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1 Introducao

1.1 Motivacao

Atualmente é muito comum mencionar que os materiais magnéticos fazem parte do
cotidiano das pessoas. Eles constituem dispositivos como televisores, computadores,
smartphones e tablets, para armazenamento de dados. Nao apenas o desenvolvimento
de novos dispositivos, mas também o aperfeicoamento com aumento da capacidade de
armazenamento e processamento, além da diminuicao do tamanho sao os principais desa-
fios tecnologicos enfrentados e que estao intimamente ligados a uma "batalha"comercial

envolvolvendo empresas do ramo de tecnologia.

A miniaturizacao dos transistores desenvolvidos a partir de materiais semicondutores
é a principal responsével pelos avangos tecnolégicos dos dispositivos eletronicos, porém
espera-se que rapidamente atinja o limite atomico. Para que os avancos se perpetuem,
a spintronica surge como forte alternativa aos materiais semicondutores que considera as

interagoes eletronicas e as interacoes de spin (magnéticas).

A spintrénica contribui, além do armazenamento de dados, para avangos em processa-
mento de informacao e transmissao de dados. Diferentemente da eletronica, que considera
apenas a carga do elétron, a spintronica considera os graus de liberdade de spin do elé-
tron, de forma que as opcoes se tornem mais estensas que na eletrénica convencional. A
spintronica nao é um substituto para a eletronica, mas sim um complemento. Quando
unificamos os dois conceitos, considerando carga e spin do elétron, os pesquisadores ficam

cada vez mais proximos do utopico computador quantico[l].

A spintronica surgiu em 1988, quanto os grupos liderados por Peter Gruenberg [2] e
Albert Fert [3], estudavam como a aplicacdo de um campo magnético poderia afetar a
corrente elétrica em sistemas multicamadas Fe/Cr. Esse efeito, conhecido como magne-
toresisténcia, era fraco em ferromagnetos normais. Assim, apés o estudo de Gruenberg

e Fert, o efeito da magnetoresisténcia foi maximizado em heteroestruturas ferromagnér-



ticas. Essa foi a primeira vez que o grau de liberdade de spin do elétron foi explorado
como recurso para melhorar o funcionamento de um dispositivo eletrénico. Esses traba-
lhos pioneiros foram o inicio de uma grande busca por parte das empresas de tecnologia

em aplici-la aos seus dispositivos, tornando-os menores e mais rapidos.

Idealmente, antes de qualquer tipo de aplicacao, os fendmenos envolvidos nos processos
devem ser muito bem entendidos e estudados. Estudos de excitacao de ondas de spin estao
envolvidos em todos esses processos e, principalmente, em mecanismos de bombeamento
de spin e espectroscopia de espalhamento de elétrons por perda de energia com polarizacao
de spins. O tempo de vida das ondas de spin é, particularmente, muito curto, tornando-se

mais uma barreira para o avanco da spintronica.

O comportamento dinamico de filmes magnéticos ultrafinos é essencialmente deter-
minado pelo espectro de ondas de spin, que tem sido largamente estudados tanto teorica-
mente [4, 5, 6] como experimentalmente [7, 8, 9]. Apesar de muitos esfor¢os no crescimento
de filmes ultrafinos ferromagnéticos com interfaces de alta qualidade, um certo grau de
desordem parece ser inevitdvel em amostras reais. Além disso, quando essas peliculas
sao produzidas para dispositivos nao é pratico utilizar processos de crescimento de alta
qualidade. Desse modo, é muito importante compreender o comportamento dinamico de

filmes ultrafinos ferromagnéticos com desordem.

A desordem ¢ invitavel em amostras reais, mas os efeitos em fendmenos dinamicos sao
notaveis. Diversas técnicas de meio efetivo tem sido empregadas no estudo de propriedades
de equilibrio, porém estudos em propriedades dinamicas sao raros. Entre as décadas de
60 e 70 diversos trabalhos envolvendo o célculo da constante de rigidez foram realizados.
Inicialmente, em 1971 e 1972, |10, 11, 12| Hasegawa e Kanamori simplificaram o problema,
ao utilizar um orbital por sitio e a interacao elétron-elétron calculada na aproximacao
Hartree-Fock (HF) e o problema de um elétron em um potencial desordenado tratado
ma aproximagao do potencial coerente (CPA). Para esse modelo a relacao de dispersao
de ondas de spin do tipo w = Dg? foi calculado, em 1973, por Fukuyama [13]| e Hill e
Edwards [14], e foi re-calculada por Riedinger e Nauciel-Bloch [15], em 1975, para ligas
NiFe. Hennion e Hennion [16], em 1978, fizeram medi¢oes do parametro D em outras
ligas de niquel por espalhamento de neutrons. Em 1978, Edwards e Fung calcularam as
correcoes de vértices para o parametro D, usando o modelo de Hubbard com um orbital
por sitio e CPA. Em nenhum trabalho houve o estudo do efeito da desordem nos espectros

de ondas de spin utilizando um modelo itinerante.

Este trabalho ¢ uma primeira tentativa de incluir efeitos de desordem no calculo



do espectro de ondas de spin para filmes ultrafinos ferromagnéticos usando um modelo
de elétrons itinerantes depositado sobre substratos metalicos nao-magnéticos. Em nossos
célculos usamos a aproximacao de fase aleatoria (RPA) para determinar a susceptibilidade
dinamica transversa. A estrutura eletronica é descrita por um modelo simplificado de
ligacoes fortes com um orbital por sitio. A desordem é introduzida pressupondo que as
duas camadas interfaciais sao compostas por ligas binérias, simulando uma interdifusao

da material ferromagnético no substrato e vice-versa.

Fizemos vérios tratamentos para a inclusao da liga binaria. No primeiro tratamento
calculamos uma funcdo de Green que representasse uma média configuracional. Em
sequéncia, fizemos um modelo analitico simplificado para uma tnica impureza. Por fim,
executamos os calculos no espaco real. Nos capitulos seguintes, essas técnicas mencionadas

serao discutidas.

1.2 Descricao do Ferromagnetismo Itinerante

O magnetismo em metais é chamado itinerante porque os elétrons responséveis pelo
momento magnético tem mobilidade nao nula, ou seja, fazem parte dos elétrons de con-
ducao do metal. Sendo assim, para descrevé-los, ¢ necessario considerar tanto seus graus
de liberdade de spin quanto os orbitais. Outro ingrediente fundamental na descricao do
magnetismo metélico é a interacao elétron-elétron. Um gas de elétrons independentes nao
apresenta magnetizagao espontanea. Uma parte dos elétrons de conducao de um metal
ocupa bandas estreitas de energia, com carater predominantemente determinado pelos
orbitais atomicos d. Um modelo minimo para o magnetismo em metais tem que conter
uma contribuicao da energia de banda e a contribuicao da repulsao elétron-elétron. Um
dos modelos mais simples e mais utilizados que contempla minimamente os dois aspec-
tos é conhecido como modelo de Hubbard. Em esséncia, ele substitui as 10 bandas de
carater d de um metal de transicao por uma tnica banda tipo s e considera uma intera-
cao elétron-elétron efetiva que atua apenas quando dois elétrons ocupam o mesmo sitio

atomico.

O hamiltoniano para o modelo de Hubbard é definido como

H = Hy+ Y [Umniniy, + ho(my —my)], (1.1)
l

em que Hy, = Zam tijajgajo e o operador niimero n = a'a, é escrito em notagao de



segunda quantizacao. hw € a energia associada ao campo externo magnético aplicado na
direcao S.. Nesta tese adotaremos a aproximacao de primeiros vizinhos para a parte de
banda do hamiltoniano, ¢;; = ¢ se i e j sao primeiros vizinhos, ?;; = 0 caso contrario.
Desta forma, a largura de banda é proporcional a ¢t. Adotaremos ¢t como unidade de
energia. Podemos estimar o valor de t de forma simples. A largura da banda d dos metais
de transi¢ao é, no volume, tipicamente da ordem de 5 eV. No nosso modelo a largura da

banda no volume é 12¢. Portanto ¢ ~ 0.5 eV.

O modelo de Hubbard, apesar da simplificacao drastica que representa quando com-
parado com o problema original, ainda é um problema muito dificil, por envolver explici-
tamente interacoes de muitos corpos, por isso, ha a necessidade de descrever a interagao
entre os elétrons do cristal de uma forma aproximada. A tentativa mais simples é apro-
ximar as interacoes entre os elétrons através de um campo médio. Chamaremos essa

aproximacao de Hartree-Fock.

Na interacao elétron-elétron podemos considerar o operador niimero como um valor

médio somado a uma flutuacao.

N = <nlo> + 5”10 (12)

E conveniente definir as expressoes para n e m como

n = () + () (1.3)
m = () — (ny), (1.4)

ou seja, a ocupagao ¢ a soma das médias de todos os elétrons e a magnetizacao ¢ a
diferenca entre as quantidades de spins distintos. Ao usarmos o valor para n,;, definido

em 1.2, podemos aproximar o produto desses operadores como

npunyy ~ (n@nu + <7’Lu>nn. (15)

Nessa expressao, as flutuacoes representadas pelos termos 6;,n10;,n) foram despreza-

das, pois sao muito menores que os valores médios.

Entao podemos redefinir o hamiltoniano em termos desse produto,



Ui
H = Z (Ez + E(TL@ — 0m1)> CLIUCLZ‘U + Ztijajaj + hwmi (]_6)
10 ]751
em que o = +1 para a sub-banda majoritaria de spins (que chamaremos de up) e 0 = —1

para a sub-banda minoritaria de spin (que chamaremos de down).

Note que o hamiltoniano depende dos parametros E; (energia de sitio), n; e m; que sao
determinados pelo estado fundamental do préprio hamiltoniano. Sendo assim, o estado
fundamental tem que ser determinado de forma autoconsistente. O célculo desse estado

fundamental é descrito em detalhes no apéndice A.

1.3 Excitagcoes Magnéticas

O comportamento de diversas propriedades magnéticas ¢ determinado, nao sé pelo
estado fundamental, mas também pelos estados excitados do sistema ferromagnético |17].
Através do espectro de ondas de spin podemos calcular diversas propriedades termodina-
micas como a dependéncia da magnetizacao com a temperatura e sua relaxacao para o
equilibrio quando perturbada.[18]. Por isso, o estudo das propriedades de ondas de spin
tem importancia fundamental quando hé interesse em compreender essas propriedades e
caracteristicas. Segundo a literatura [17, 6, 19], as excitages e os espectros de ondas de

spin tem sido bastante estudados nos tltimos tempos.

Ondas de spin sao as excitagoes coletivas de mais baixa energia em materiais magné-
ticos. Elas podem ser investigadas no regime de Resposta Linear, que consiste em aplicar
o campo magnético transverso ao soélido para perturbar o estado fundamental e, entao,
obter a resposta em primeira ordem no campo. Conhecendo os espectros de excitacao
de spin é possivel obter energias de excitagao de ondas de spin e os respectivos tempo
de vida[17]. E através do calculo da susceptibilidade dinamica transversa (x*~), que &
definido como sendo a resposta, em primeira ordem no campo, que o material magnético

sofre quando este é estd sujeito a um campo magnético externo ou local.

Assim como usamos a aproximacao Hartree-Fock para o calculo do estado fundamen-

tal, também utilizamos o calculo da susceptibilidade na aproximg¢ao Hartree-Fock.



1.3.1 Teoria da Resposta Linear

Uma das abordagens mais simples para prever uma resposta de um sistema a um
campo ¢ a Teoria da Resposta Linear [20]. De acordo com essa teoria, perturbagoes
fracas de primeira ordem, sao aplicadas a um sistema de modo que a variacao na resposta

(operador) seja proporcional ao campo aplicado.

O campo ¢(7,t) se acopla a um observavel A do sistema e logo temos que,

o, = / AR (7, 1) (1.7)

é a perturbagdo causada pelo campo ¢(7,t).

A primeira aproximacao valida nesse método é que o campo ¢(7,t) se anula quando
o tempo t atingir valores muito grandes. Com isso a perturbacao também ir4 se anular

quando t for muito grande. Vamos considerar que

PA[ = [:[0 —+ ein(t)Hint. (18)

Nesse caso H ¢ o hamiltoniano evoluido e Hy é o hamiltoniano em ¢ = —00, 0U seja,
o hamiltoniano nao perturbado. n — 07 é um parametro que garante que a interacao é
"ligada adiabaticamente", ou seja, para instantes infinitamente remotos no passado e no
futuro o hamiltoniano total é o nao-perturbado, e evolui suavemente do nao perturbado
em t — —oo para o perturbado em t 0 e novamente para o nao perturbado em ¢t — +o00.

No instante ¢ — —o0

Ho|®o) = Eo|Po). (1.9)

E em t = 0, o hamiltoniano j& evoluiu e, entao

A perturbacao H;,; serd responsavel por uma variacao pequena, um operador B.

(Bi(7, 1)) = (u(0)| Bi(7, 1) [41(1)), (1.11)

que esta escrito na representacao de interacao, em que



Bl — eiHot/ﬁB e—iHot/fL
S

) = et/ Map,).

(1.12)
(1.13)

|1y) & o autoestado na representagio de interacdo e [i5) é o autoestado na represen-

tacao de Schrodinger|21]. Logo as equagbes de movimento|21] sdo:

d
Zh%\lﬁl) = Hipi|thi(1))

d
h— B, = |B;, H,
? dt l [ s 0]

Integrando a equacao 1.14 de —oo até t,

() = o) + 5 | Hoal0)) = 16) + un).

Substituindo em 1.11

(Bi(7,1)) = (ol Bi(r)|do) + (¢o| Bi(7, 1) |1hr1) +
(Wu|Bi(7,8) [ do) + (u] Bi(T, £)[4h1)-

Calculando a diferenga entre (B) e o valor nao perturbado, temos que

(BT, 1)) = Bi(F,t) + {do| Bi7)|¢0)

= (Go|Bi(7, 1) |¥1) + (1| Bi(7, )| do) + (1| Bi(7, ) [h1).

Agora, vamos utilizar somente o termo de 1% ordem,

1 t
o) ~ o [ A Hu®)ln@),

o0

para que possamos ter

(1.14)

(1.15)

(1.16)

(1.17)

(1.18)
(1.19)

(1.20)



SBT0) ~ 5 [ Al Bl7 ) Hon(€) ~ Ho®) Bl D))

= dt'(pol[Bi(7, 1), Hins(t')|b0)

Substituindo 1.7 em 1.22,

SBE0) = [ [ deo - OllBE 0, A Olone(. )

Da definicao 1.12 podemos calcular

By(7, 1) Ay(F, ) = etlot/h B (7) e Hot=t)/h g () Ha)/h,

Como sabemos, ¢ ¢ um autoestado de Hy, por isso

(G| Bi(T, ) A(7. 1) do) = (ol Bu(F, t — ') Ai(r7) | o).

Rescrevendo §(By(T,t)),

§(By(F,1)) = / dr / dt'xpa(F, 7t — (7, 1)

é a variacao de B; na aproximacao de primeira ordem do campo, em que

XAl = ) = =00t = )Gl B ¢ =€), Au(7", 0l
xpa(T 17t = 1) = (B (7! =), An(7,0))"
(Bul7t = 1), Auli', 00 = ~—-00)(Bu(7, 1), A, 0))

Essas equacoes sao chamadas de equacoes de Kubo para a Resposta Linear.

(1.21)

(1.22)

(1.23)

(1.24)

(1.25)

(1.26)

(1.27)
(1.28)
(1.29)

By e Hy sao as formas escritas na representacao de Heisenberg para o sistema nao

perturbado, Hy.



O wvalor esperado no estado fundamental, 7' = 0, ¢ diferente para o sistema nao
perturbado. Para T # 0, pode ser generalizado de forma imediata. Considerando um

ensemble canonico, temos

e P (nl..In
(¢ol.--|P0) = annefﬁr‘n ) (1.30)

Para encontrar a Fungao de Green, calculamos as equagoes de movimento

. d a 2 R o d A A

(B, A" = S o(B(), AO) | (131)
A8 aB(t)
= —([B{), A0)) +0(t)([——, A(0)])

(1.33)
Conhencendo ih$ B(t) = [B(t), H] e %(tt) = 0(t), temos que
iﬁ%“l@(ﬂ,ﬁ(o)»]{ = 3()([B(t), AO)]) + ([B(t), H], A(0)))"
(1.34)
Fazendo uma transformada de Fourier em relacao ao tempo, chegamos em
ho((B, ANE = ([B, A)) + (B, H]))§ (1.35)

Ao definir ((B, A(0)))® em relacdo ao tempo, surge uma nova funcio de Green de
ordem mais alta (([B(t), H], A(0)))%, que envolve a média termodinamica de um produto
de operadores. Para obter as fun¢oes de Green desejadas podemos, por aproximacoes,

desacoplar essas equacoes através da resolucao de um sistema fechado de equagoes.

Para entender o que isso significa, vamos calular a resposta associada a experimentos
de FMR, em que existe um campo magnético transversal oscilatorio, com frequencia w e

localizado em um sitio do material, que definimos como 0.
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h(t) = holcos(wt)i — sin(wt)] (1.36)

E o acoplamento entre o campo e o spin sera

. . ha. . .
gush(t) - § = @[em:ﬁ +e @S] (1.37)

Utilizando que a componente de spin é S;" = S + 15, associada a um sitio i temos

que §(By(7,t)) que foi definido na equacao 1.26 pode ser escrito como

h ., o
5(S(t)) = % / dt' [P Tt =) + e (t = t)] (1.38)

. vy _l’__l’_ +_ ~
em que as susceptibilidades x;," e x;, sao

X = 1) = 2 O(0)[S7 (1), 55 (0) (1.39
X (= 1) = = O[] (1), S5 (O)]). (1.40)

A componente de spin S, (t) = S, se conserva no tempo devido a simetria de rotagao
no espago de spin que o hamiltoniano garante. Quando calculamos ([S;(¢), Sg (0)]) em
termos dos autoestados do hamiltoniano temos que Sy ira levantar um spin no sitio 0 e
S;r ird abaixar um spin no sitio . Como os estados que compoe os produtos internos sao

ortogonais entre si, ([S;"(¢), Sy (0)]) = 0. De modo que resta apenas

s ) = 22 [arierigy 1) (1.41)

Definindo a transformada de Fourier como

@) = [t (- o)) (1.42)

e substituindo em 1.41, temos que
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h B it
5(S7 (1) = FEGh (w)e ™" (1.43)

Ou em forma trigonométrica

grsho, o
5<S?(t)>:%\x?o (w)[e™ 2. (1.44)

Assim, 0 modulo de yj,” (w) é a amplitude da precessdo com frequéncia w da compo-

nente de spin ST no sitio 7, quando um campo oscilatorio ¢ aplicado no sitio 0.

1.3.2 Susceptibilidade Dindmica Transversa

Uma forma de encontrar estados excitados é calcular a resposta de um campo trans-
versal aplicado ao sistema. A esse campo, as componentes transversais de spin serao

acopladas e, entao, serd possivel medir a susceptibilidade transversa.

A susceptibilidade de spin ¢ uma fungio de Green [22, 23|

Xog () = (S (1), 55(0))) = _%9(t><[si+<t)78j(0)]> (1.45)
em que S;" = cjfcu e Sy = C}\LC]'T.

Para encontrarmos a fun¢ao de Green X;;-_(t), utilizaremos a correlagio

X (t) = (S5 (1), S (0))) (1.46)
em que S; = clcjp e Sy = cf .

A susceptibilidade original que esta definida na equacao 1.45 também pode ser repre-

sentada por X;;_ = XZ]_] A equagao de movimento para essa funcao de Green generalizada
é

Ld o _ _

Zhax:jkl(t) = 5(15)([5;;(15), Skl(O)D + <<[S;]r(t)a H]a Skl(0)>> (1-47)

Para o primeiro termo do lado direito temos
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S(E){[S5(8), S(0)]) = chyeudsn — cfycy0a (1.48)
e para o segundo termo,

[SEE), H = (tnehieny — tuichyeq) + (Uscheiclics) — Uichesichies)) (1.49)

n

Voltando novamente a equacao de movimento 1.47, temos que

d _
Zhthz]kl(t) o(t){c zTClT(SJk Cmcjifszl +Z JnCLTCm tniclmcﬂ);skz»"‘ (1.50)

(UjCjTCiic;[chi — ({Uicheclieiss Sy,
1.3.3 Susceptibilidade na Aproximacao Hartree-Fock

A aproximacao Hartree-Fock consiste em tratar os efeitos da interacao elétron-elétron
em termos de um campo efetivo médio, como feito na expressao 1.5. A susceptibilidade

transversa ¢ dada em termos da média do comutador entre ST e S,

X = 7 O[S (1), 54(0)) (1.51)

em que a média dos comutadores é calculada na aproximacao HF sem correlacao entre os

spins T e |. Logo

Xiin = %@(t)KCfT(t)CzH(%(t)cw — (e e ) e, (£)] (1.52)

além disso, temos

Cji(t)ciTw = Cji(t)ciTw - CZTCji(t) (1.53)
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chegamos a:

1

Xiji(t) = h@(t)[(C,TT(t)Cm({CL(t), cus}) — {ehen () {eh (), en )] (1.54)

Podemos definir a fun¢ao de Green de uma particula|22| como

Gn(t) = ~1O0) {emo 1), ) (1.55)

Assim substituindo em 1.54

Xin(t) = (el (Den) G () + (clyein () Gl (1) (1.56)

As fungoes de correlacao em 1.56 também podem ser expressas em termos das fungoes

de Green de uma particula

(t) =~ O (1) + i ()}, (157

em que a funcao degrau ©(t) é definida como

-1 00 67iwt
o) ng(r)l+(27r)/oow—l—inw (1.58)

Calculando as transformadas de Fourier das funcoes de correlacao, podemos chegar a

Ti(w) = e Jy(w). (1.59)

Assim, a funcao de Green de uma particula pode ser reescrita como

1 > .
Gy = %/ e GG (w)dw (1.60)
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e a sua transformada de Fourier é

~ 1 > = ePhw 41
2(w)==—= 1 dwy J} _ 1.61
Para C?i_l", funcao de Green avancgada, serd andlogo. A diferenca entre a funcao de

Green avancada e retardada serd

ég((ﬂ) — é;la( = ﬁ nligi/ dwy X
~ 1
a Bhw _
)Rl 1) (o - o) (162)
Usando
im ——— = P (L) 1 irs(x) (1.63)
ng(%xj:m z) T '
temos que
7(w) = Gy (w) = = th( e 4 1). (1.64)

A expressao 1.64 é conhecido como Teorema do Salto e representa a descontinuidade

que existe na funcao de Green sobre o eixo real, como j& mencionado anteriormente.

Finalmente, a funcao de correlagao sera

Ji = ihf(w{Gg(w) — Gy (@)} (1.65)

Em seguida, substituimos na transformada de Fourier temos que

(loanlt) = 5 [~ € G - 6w} (1.66)
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Substituindo em 1.56, temos que x/1f; tem a forma

YAE ih /00 ei‘”tdw’f(w'){@lt.(w) - GZT(w)}éjk(w’ + w) +

ijkl — o )
HG(w) = G (W)}G (W~ w), (1.67)
e a sua transformada de Fourier é
— . o 1 — . —
Xij' (d)w) = m/ du/f(w’)yH > 16 Ry )G () + R + o) =
o k|

—Gt(ky, )G (R — @)y o — w) + G (ky, W) G (R — G w’ — w) —
—G (R, )G Ry + )W +w)] (1.68)

Essa aproximacao nao é suficiente para que possamos observar excitagoes de spin.
Ao observar a figura 1, percebemos que nao ha qualquer informacao sobre excitacoes,
ou de modo mais direto, nao existe qualquer pico de ressonancia indicando a existéncia
de excitacao coletiva. Na figura , a parte imaginaria da susceptibilidade representa um

espectro continuo de excitagoes de spin, mas os pontos de excitacao nao estao claros.
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Figura 1: Densidade espectral associada a excitacoes de Stoner, em que a auséncia de
picos € assinatura do carater descorrelacionado desse tipo de exitacao. Com U = 12,
Er=015n=168¢ hw =101

A densidade espectral fornecida pela aproximacao Hartree-Fock mostra um continuo
de excitacoes de particula independente, compativel com o carater de campo médio da
aproximacao. Elétrons em sub-bandas com spins diferentes tem dinamicas independentes.
Sendo assim, o par elétron-buraco criado pelo operador S~ nao pode formar um estado
ligado. Elétron e buraco de spins opostos propagam-se descorrelacionadamente. Para
encontrar excitagoes correlacionadas é necessério ir além da aproximagao HF no célculo
da susceptibilidade transversa. Uma forma de encontrar os espectros de excitacoes de

spin ¢é fazer uma andlise na equacao de movimento.

Uma forma de levar em conta correlagoes além de HF no tratamento das excitacoes
de spin é adiar a aproximacao de campo médio até a equacao de movimento para y*—,

COIMO Veremos na se¢ao a seguir.

1.3.4 Susceptibilidade Magnética na Aproximacao RPA

Como a aproximagao Hartree-Fock nao foi suficiente para visualizar os estados exci-

tados temos que buscar uma aproximacao melhor.
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Vamos, agora, utilizar a aproximagao de fases aleatorias[24] (RPA), que é usada para
descrever a resposta linear dinamica de sistemas eletronicos. Nesta aproximacao o produto
dos quatro operadores que aparecem na equacao de movimento 1.51, serd aproximado pelo
produto de dois operadores e pelo produto do valor médio dos outros dois operadores, de

tal forma que

clejeber m (clej)ebe — (dJaycle; + (ca)ele; — (cfej)ela. (1.69)

Uma vez que os valores esperados da forma <cZTch 1) sdo nulos, temos

chepchen = (chepdie — (chepee (1.70)

chejieliesy = (clei)elies, — (clieg)elien (1.71)

Substituindo em 1.51,

Ld
ZhaX;;kl(t) = 5(t)<CZT¢ClT5jk — CL¢Cj¢5il> + (1.72)
+ > (Gimtin = Sgntmi) X (1) +
D S Uy () = Usng) )Xo (8) +
Apo6s a transformada de Fourier, podemos perceber que a equacao de movimento se

tornou um sistema de equagoes algébricas, por isso é conveniente expressi-las em forma

matricial e definir que

Diju = <CITCZT6]']€_CL\LC]'\L5Z'[> (1.73)
Kijw = Oty — 0jitp (1.74)
i = 0wdu(Uj(ngp) — Ui(nay)) (1.75)
T = OuUi(0u{chci) — djulchenr)). (1.76)
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Escrevendo a equacao de movimento em termos das matrizes acima,

z’h%x+—(t) =)D + (K +J' + J)x™ (1) (1.77)

Vamos utilizar as seguintes transformadas de Fourier

1 [~ :
Xt () = —/ dwe™ T (W) (1.78)
2 J_
1 - iwt
it) = - /Oodwe (1.79)
temos entao que
hwox (1) = 0(t)D + (K + J' + J)x" (w) (1.80)

Entao vamos considerar a equacao de movimento da susceptibilidade usando o hamil-
toniano de Hubbard, o mesmo que ja definimos anteriormente, e o comutador com H;,;

sera

(S5, HET] = > Unleliesy, (nup)nag + ()] (1.81)
= Z5mi5mj(Uj<nj¢> — Ug(nay))eh ymy (1.82)

Este termo corresponde & > J!. §un- A equacdo de movimento na aproximagao

mn Yigmn>m
HF é

z’h%XHF(t) — 5D + (K + I (1) (1.83)

Y representa y*~ calculada em teoria monoeletronica, por exemplo aproximacao

Hartree-Fock[25]. Fazendo uma transformada de Fourier
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hox ™ (w) = D + (K + J")x""(w) (1.84)
hox™(w) = D+ (K + J + J)x" " (w) (1.85)
logo,
YT w) = (hw—K—=J) " Uy (w) = (hw— K —J)'D (1.86)
xw=(hw—-K—-J)'D (1.87)
Portanto,
X (w) = X" (W) + X (w) Px T (w) (1.88)

el que DP = j/ e Pljk?l = —Ukékléﬂéik.

Substituindo,

X (@) = xiF W) = D X (@) Uiy (@) (1.89)

m

ou, em forma matricial.

X (W) = 1" (w) = X (@) Ux T () (1.90)

Em que U,, = U,,0,n,. Podemos, finalmente, obter a susceptibilidade na RPA em

termos da susceptibilidade na aproximacao HF'.

X (W) = [+ X (@)U X () (1.91)

Inspecionando a definicdo de x*~, percebemos que ela pode ser interpretada como a

funcao de Green do operador que cria excitacoes de spin, S~. Sendo assim, os termos
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diagonais de sua parte imaginaria podem ser interpretados como a densidade espectral de

excitacoes de spin.

70

Densidade Espectral

0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06
Energia (em unidades de t)

Figura 2: Exemplo da parte imaginaria de x™ (w,q, = 0). Com U = 12, Er = 0.15,
n = 1.68 e hw = 107%. A energia do pico est4 associada a energia de excitacao da onde
de spin e a a largura é inversamente proporcional ao tempo de vida.

Na figura 2, a parte imaginaria representa o espectro de ondas de spin, com uma
forma lorentziana. O ponto w, em que y*~ (w) é maximo,é a energia de excitacao da onda
de spin e a largura a meia altura é proporcional ao tempo de vida da excitagao[26]. Uma
propriedade importante é o parametro de amortecimento, que também pode ser extraido
do espectro de ondas de spin. A razao entre a largura e a energia do pico é definida como

o parametro de amortecimento.
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Figura 3: Densidade espectral para vérios q’s em um filme fino sobre um substrato meta-
lico ndo-magnético. Com U = 12, Er = 0.15, n = 1.68 e hw = 10~*

Em que definimos A(w) = —2Imx(w).

Na figura 3, temos a parte imaginaria de x*~ plotada para vérios valores de ¢. O

vetor de onda ¢ estd escrito em unidades de 27”, em que a é o parametro de rede.
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Figura 4: Esquerda: Espectros de excitacao de ondas de spin; Direita: Relagao de dis-
persao x*t~ em funcdo do vetor de onda ¢. O ponto g, = 0 estd associado ao campo
magnético externo.

Uma propriedade importante é que quanto maior o vetor de onda ¢, maior é a energia
de excitacao da onda de spin e menor é o tempo de vida. A relacdo entre x7 e ¢, obedece
uma relagao de dispersao que, para valores de ¢ pequenos, tem a forma x*(q) = Dg?

[17]. O parametro D é denominado stiffness [27] (rigidez), como mostrado na figura 4
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2 Efeitos de desordem sobre as
excitacoes de spin: teorias de
meto efetivo

No crescimento de amostras reais de materiais, o surgimento de defeitos é inevita-
vel. Nenhuma amostra real é perfeitamente cristalina. Nessa tese, estudamos o espectro
de excitacoes de spin de filmes magnéticos depositados em substratos nao-magnéticos.
Dos véarios tipos de defeitos possiveis nesses sistemas, estamos interessados, em especial,
nos relacionados a interdifusao de a&tomos entre o substrato e o filme magnético. Esse
tipo de defeito pode ser modelado teoriacmente com relativa facilidade e deve ter efeitos

importantes sobre as propriedades magnéticas do filme.

A forma mais simples de modelar o resultado da interdifusao de um atomo do subs-
trato (nao-magnético) para o filme magnético é considerar impurezas substitucionais nao-
magnéticas no filme magnético. Elas devem afetar a magnetizacao do filme e as interacoes
entre os momentos magnéticos do filme. Portanto, devem afetar as caracteristicas das on-

das de spin que se propagam ao longo do filme.

Como ja vimos no capitulo anterior, o espectro de excitagoes de spin pode ser obtido a
partir da andlise da susceptibilidade dinamica transversa. Esta, por sua vez, pode ser es-
crita em termos de funcoes de Green monoeletronicas do sistema em questao. Na verdade,
uma grande quantidade de grandezas mensuraveis pode ser escrita em termos de funcoes
de Green monoeletronicas. Sendo assim, em iltima anélise, para determinar o efeito da
desordem sobre o espectro de excitagoes de spin do filme magnético, com impurezas subs-
titucionais nao-magnéticas, precisamos calcular as funcoes de Green monoeletronicas do

sistema com impurezas.

A forma tradicional de calcular o efeito de desordem sobre as fungdes de Green mo-
noeletronicas é aproximéa-las usando as fungoes de Green de um meio efetivo cristalino

equivalente. Fssa aproximacao envolve o conceito de média configuracional. Como, em
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principio, cada configuragao de impurezas no sistema ¢é aleatoria, faz mais sentido calcu-
lar as propriedades fisicas de sistemas desordenados por médias sobre um ensemble de

configuragoes de impurezas, ao invés de se analisar uma configuracao em particular.

Uma das técnicas de meio efetivo mais utilizadas no calculo de propriedades eletronicas
de materiais é a aproximagdo do potencial coerente (CPA) [28]. A ideia central desta
aproximacao é expressar o hamiltoniano do meio efetivo incluindo uma autoenergia, que
¢ convenientemente determinada para representar os efeitos da desordem. Cada Funcao

de Green em CPA é reescrita introduzindo uma autoenergia 3(z),

G2)=(z-H)"'=(2—Hy—%(2))". (2.1)

Essa autoenergia carrega todas as informacoes das configuracoes e dos efeitos de

desordem na funcao de Green. A autoenergia é invariante sob operacoes de translagao.

O hamiltoniano original pode ser reescrito adicionando e subtraindo um potencial de

referéncia, pois o hamiltoniano também é invariante translacional.
V(z) =) Vu(2) (2.2)
n
Substituindo no hamiltoniano, escrevemos:

H = [Hy+V(2)]+ > [Va—Va(2)] (2.3)

H = H(z)+wv(z) (2.4)

em que v(z) = Y, wv,(z) descreve o espalhamento relativo a uma média de referéncia

nao-hermitiana e periédica.

Utilizando a funcao de Green livre,

G=[z—H(2)]™" (2.5)

E possivel escrever ¢ em funcio de G,
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9(z) = [e—H " (2.6)
= G+ Gug (2.7)
= G+ GtG. (2.8)

Em que t = v + vGvGv. Fazendo (t) = T(z),

G(z) = G(2) + G(2)T(2)G(2). (2.9)

Sendo a fun¢do G(z) conhecida, temos:

(z— Hy— %(2)) ' = G(2) + G(2)T(2)G(2). (2.10)

A equacao acima, invertida fica:

Y(2) =V +T(1+GT)% (2.11)

A primeira parcela é exatamente a aproximacao inicial e a segunda representa os

efeitos de impureza na média configuracional.

Y(2) =V +3(2). (2.12)

A Fungdo de Green G(z) = (2 — Hy — X(2))~! também pode ser escrita por G(z) =
(z— H—%(2)"%

Como exemplo, vamos considerar uma matriz B,

V,(z) = VE. (2.13)

Se no sitio n for preenchido com atomos do tipo A, V,, = 0, sendo a concentracao de
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A igual a z.

Trz) th (2.14)

th=[1— (V! = V)G (V= V). (2.15)
A auto-energia sera

S(z) =Y _[V.E +aty)]. (2.16)

n

A autoenergia, representada na expressao 2.16, deve ser inserida na fungao de Green
e de modo direto teremos a funcao de Green calculada na média configuracional. Nas

proximas secoes veremos como podemos calcular a matriz t,,.

2.1 Aproximacao de Impurezas Isoladas
Uma primeira aproximagcao de tratar as impurezas substitucionais ¢ considerar que nao
existe efeito de espalhamentos multiplos. Por isso, na aproximacao de impurezas isoladas,

é conveniente aproximar o operador T'(z) utilizando as formas explicitas da autoenergia

¥(2), na forma autoconsistente ou nao-autoconsistente, que veremos nas se¢oes futuras.

T(z) =) (7a) (2.17)

(7o) = (t) 1+ G Y (m)] + ((tn = (£))G D (T — (7)) (2.18)

em que,
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(tn) = wt + yt? (2.19)

¢ o operador espalhamento médio associado a cada sitio. Nessa aproximacao, as

flutuacoes, representadas no segundo termo de 2.18, podem ser desconsideradas.

() = {En)[1+ G Y (tm)]. (2.20)

(1) = [1 4 (t,)G] ) [1 + GTY. (2.21)
usando 2.61 e 2.19.
o(z) = V(z2)+2(2) (2.22)
= D V() + [+ ()G (L) (2.23)
= Vo(2)+6,(2) (2.24)

= ) dn (2.25)

Essa relagdo é exata na aproximacgao de impurezas isoladas. Se algum V' (z) razoavel
é conhecido, as matrizes de espalhamento simples podem ser calculadas e essa relacao

representa o resultado final.

Com esse quadro nao-autoconsistente, o segundo termo nessa relacao é simplesmente

o potencial efetivo correspondendo as médias das matrizes t,

(t) = [1 — 6,G] 6, (2.26)

Essa equacao representa a aproximacao da matriz ¢ média, ou simplesmente, ATA.
Uma outra situacao possivel é autoconsistente que e é conhecida por aproximacao do

potencial coerente, ou CPA. A condicao fundamental para a autoconsisténcia é:



28

[V (2)]) =0 (2.27)

quando a média da variacao da matriz t em funcao do potencial de referéncia for zero.

Podemos, devido a periodicidade, considerar as médias no sitio de ordem zero. Na
CPA, V(z) é obtido autoconsistentemente da condicao 2.27, sendo mais preciso que a
ATA.

Para obtermos as contribuicoes separadas de A e B, calcula-se as médias sobre as

possiveis configuracoes de todos os sitios, exceto em n = 0.

(9)o=a = G + G(7)o=sG (2.28)

(Tho=a = (To>0:A+Z<Tn>0=A (2.29)

n#0
= 1+ G (Taocal + D (Tadoa (2.30)
n#0 n#0

Nessa aproximacao, cada atomo é tratado como um conjutno de médias e assim po-

demos fazer:

(Tn)o=a = (Tn) (2.31)

com n # 0.

O operador(7,)o=4 fica reduzido a

(Tadoma = L1+ G) ()] (2.32)
n#0
= 5 (to) (o) (2.33)

= (7o) +y(t§ +t§)(to) " (7o) (2.34)
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e entao,

(Thou = () +y(tg +15){to) " (0) (2.35)
(Thop = (1) — a(tg +15)(to) ™ (70) (2.36)

No ATA (nao autoconsistente) G, tg‘(B) e, (10) sdo conhecidos e as equagdes sao

suficientes. No CPA (autoconsistente), (t,) e (7,) desaparecem e (g)o—a(p) se reduz a

(9hocam = G+Cty PG (2.37)
= -G W)@ (2.38)

2.1.1 Um Orbital por Sitio

Conforme mencionado no capitulo 1, neste trabalho descrevemos a contribuicao de
banda para o hamiltoniano eletronico através de um modelo tight-binding com um orbital

por sitio

H= > |[nhum(m|+)_ |n)en(n] (2.39)

n,n#EmM n

H = Hy+v (2.40)

£, pode ter valores €4 ou e dependendo de quem ocupa o sitio n. As integrais de
hopping sao independentes se assumimos que os cristais puros A e B tem a mesma largura
de banda.

Logo ¢ 1til expressar €4 € eg em termos de w e definir o zero de energia.

1
A= 50)5 (241)
= —%m (2.42)
1
0= ;(6,4 —€B) (2.43)

Assim, para um dado Hy, s6 precisamos de dois parametros, z e §, concentracao e
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separacao dos niveis atdmicos, respectivamente.

2.2 A Liga Diluida

A aproximacao de liga diluida consiste em considerar um cristal perfeito formado
apenas por atomos do tipo B e introduzir no sitio 0 um dtomo do tipo A em substituicao

ao do tipo B.

= Ho+ ) |n)ep(n|+ |0)(ca —ep)(0) (2.44)

Hp+0)0(0| = Hg + v (2.45)

Dessa forma, podemos escrever a Funcao de Green como:

G = (z—H)'=Gp+GpvG (2.46)
= Gp+ GptyGp (2.47)

Escrevendo a Funcao de Green para a rede B.

GB = (Z - HB)_l = Go(z — EB) (248)

to = (1 - UGB)_IU() =g + UoGBtO (249)
to = [0)t(z){0) (2.50)
em que,
t(z) =6(1 — 0Fp(2))~" (2.51)
Fp(z) = (0|Gg(2)]0) = Fy(z —ep) (2.52)

A alteracao percebida na densidade de estados (DOS) total é dada por



AG(E) = N[g(E) - gp(E)]
= —%ImTT(GBtOGB)

0gp(1 —01p) +0lpgs
(1—=06Ip)>+ (dmgp)?
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(2.55)

Para grandes valores de |d| a impureza pode alcancar estados resonantes ou estados

ligados. As condigoes

1-— 5[B(E7”) — 0
e
o Irgs(E)|
[I5(E)|
ll|E,|

sao satisfeitas e a variacao na DOS se torna

1 T,
7 [(E— E.)? +T1?2

Ag(E) =

O estado ligado ¢ dado por

Ey~eg+d

Sendo a concentragao de A muito pequena (z < 1).

Y(2) = ep + xt(2)

¥(z) é diagonal na representagao de Wanier, e a DOS fica sendo:

(2.56)

(2.57)
(2.58)

(2.59)

(2.60)

(2.61)
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o(B) = —%ImFME*—sB—xﬂE+ﬂ (2.62)
_ —%ImFﬂE*—xﬂE*ﬂ (2.63)

E possivel notar que a célula localizada sobre o potencial aleatorio v,(z) = |n)[e, —
V(2)(n| implica que o potencial espalhador ¢, (z) pode ser calculado em termos da matriz
diagonal G(2).

tn(2) = |n)7u(2)(n] (2.64)

em que,

[en - V]

T 1 e - V(2)G(2)

Tn(2) (2.65)

a média do operador espalhamento é entao

rea=V) , wen=V)

) =M e T T 1| (2.66)

Voltando ao resultado geral na expressao 2.61, ¥(z) é dado por

(r(2))

2=V e

(2.67)

Podemos utilizar a expressao das equagoes 2.66 e 2.67 para calcular a DOS tanto
na ATA quanto na CPA. Para o célculo no ATA é necessario apenas um passo e para
realizar o célculo no CPA, mais de um passo é necessario até que a auto-energia atinja a

convergeéncia.

Na figura abaixo, calculamos a DOS para um filme magnético fino nas duas aproxi-

magcoes.
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ATA vs CPA
plano magnético, apenas spin up
04 T T T
— CPA

| — ATA i
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ﬁ
<
—
(72} -
54|
g
o2 —
=
<
= L i
‘@
o
o
Qo1+ _

0 | | | I
-20 -10 0 10 20

Energia (em unidades de t)

Figura 5: Comparacao do calculo via CPA e e via ATA para DOS spin up, para um plano
magnético sobre um substrato metalico. O quadro superior é a regiao proxima a w = 12

Observe que o resultado em CPA é um conjunto continuo de vérios estados em um
intervalo de energia muito bem definido e em ATA existe apenas um estado ligado. Com
isso vemos quais os estados possiveis em cada energia de uma maneira mais precisa,

tornando a CPA uma aproximacao muito melhor que a ATA.

O célculo da autonergia Y (w) também foi feito e esta apresentado na figura 6.
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CPA vs ATA
6 M T T I T | ]
L = CPA il
— ATA

41— _

2l _
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Energia (em unidades de t)

Figura 6: Comparando calculo via CPA e ATA para a autoenergia, para um plano mag-
nético, sobre um substrato metalico.

Qualitativamente, temos o mesmo resultado do célculo feito para a DOS. O estado
ligado que aparece é muito melhor descrita na CPA do que em ATA. Porque conseguimos
ver quais estados possiveis em um intervalo de energia com mais precisao, do que em um
tnico ponto. Observe que o acoplamento do estado ligado (discreto) com a DOS (continuo)
é suave em CPA e, em ATA, aparenta ser um tinico estado com grande divergéncia. Isso
ocorre pelo fato de que a CPA ocorre depois de um processo autoconsistente que busca
o melhor resultado possivel. O ATA é um passo tnico e pode ser interpretado como o

primeiro passo CPA. Isso nao garante um bom resultado ao ATA.

Na proxima secao serao mostrados os resultados calculados em CPA.

2.3 Resultados e Discussao

RPA(

Nosso trabalho agora é calcular a funcao y ¢) na aproximacao CPA e obter as

propriedades de ondas de spin.

RPA (

A funcao y q) é escrita, como ja foi visto,
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XA w) = [1+ X" (@)U (w) (2.68)

— . > / / 1 7 / — 7 /
XZF(qHW) = Zﬁ/ dw f(w )F Z[G}i(kﬂ,w )G%(qu + kH,w +w) _

- 1k,
/7 NA—1Tr10 — / AN N—1Tr10 — /
=Gy (kWG (R — g W' — w) + G (ky, )G (B — Gy w0 —w) —
—G (R, )Gy + Gy o'+ w)). (2.69)

Inspecionando a equacdo que define x4, vemos que para calcular sua média con-
figuracional é necessario calcular a média configuracional de um funcional nao-linear de
HE = Sers ario ad 1 i a laci Alcul d
X", Sera necessario adotar alguma aproximacao para relacionar esse calculo com o da
média configuracional de y”¥. Trataremos disso mais tarde. Vamos primeiro analisar o

calculo da média configuracional de y"%.

Nossa modelagem para o calculo em CPA é considerar um potencial de referéncia que

seja dado por

V7 = zel + yey. (2.70)

Em que €] é a energia de sitio para as impurezas, €7 ¢ a energia para os sitios cristalinos
e o representa indice de spin. €7 = g + d terao valores simétricos para spin up ou down,
pois estaremos considerando impurezas nao magnéticas e 9y = iUT’”. €p = &0 * UT’” €0
¢ a energia de sitio para o substrato, U ¢ a interagao coulombiana e m = ny —n  é a
magnetizacdo. X (w) e m sao obtidos pelo processo autoconsistente descrito no apéndice
A. Cada matriz t¢ é calculada de acordo com a equagdo 2.15 e a autoenergia 3(w) de
acordo com a equagdo 2.67. t7 e ¥(w) sao calculados autoconsistentemente utilizando os

valores obtidos de ¥ (w) e m, até atingir a convergéncia.

A partir de agora, e em todos os capitulos, utilizaremos os parametros EFr = 0.15,

U=12en =1.68. O hopping entre o substrato e a camada magnética é t' = 0.5¢.

Escrevemos a funcao de Green em CPA, temos



36

G (w) = G7(w) + X7 (w). (2.71)

Apos o estado fundamental ser recalculado em CPA, também calculamos a suscepti-
bilidade de spin em CPA utilizando a equacao 2.69. O calculo em ATA é feito utilizando

o primeiro passo da CPA.

RPA(

No figura abaixo, calculamos o x ¢) para um ¢ = 0.012 bem definido e para varias

concentragoes de impurezas x.
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ok . | . | . |
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. r " 1% 1
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‘c_‘s 0 | | | | | ]
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‘E\: 500 [ T | 0.5%
[P)
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(V0]
o . | | |
Q) 0 1 | |
= -300¢ ! 0.05 ! o .
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Q 0 | 1 | 1
_600 : 0 P‘i : 0[] :
B 5% |
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_400 : 0 Pq :
20 —
0 | l | !
0 0.05 0.1

Energia (em unidades de t)

Figura 7: Densidades espectrais obtidas em vérias concentragoes para um filme fino sobre
um substrato metéalico nao-magnético. Calculo realizado em CPA, com ¢, = 0.
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Figura 8: Densidades espectrais obtidas em vérias concentragoes para um filme fino sobre
um substrato metélico nao-magnético. Calculo realizado em CPA, com ¢, = 0.01.
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Figura 9: Densidades espectrais obtidas em vérias concentragoes para um filme fino sobre
um substrato metélico nao-magnético. Calculo realizado em CPA, com ¢, = 0.05.

Temos uma situagao situacao contra-intuitiva, em que uma concentracao de cerca de
0.1% de impurezas seria capaz de causar um efeito de aumento da ordem de 10% na
energia de excitacdo. E, em casos um pouco diferentes, para x = 10%, essa aumento

atinge patamares da ordem de 1000%.

De acordo com Ehrenreich|28], no CPA & possivel atingir concentragoes de 10% com
bons resultados. Porém percebemos alguns discrepancias. Para ¢, = 0, a diferenga entre
o sistema cristalino e o desordenado chega a 1000%, quanto que ao ¢, = 0.05, a diferenca

atinge 70%. Tal discrepancia intuitiva nao pode ser real.

Esse comportamento nao é comumente observado em filmes de materiais magnéticos,
que costumam ser bem descritos pelo modelo que utilizamos. Uma suspeita é que o

intervalo de concentracoes para o qual a CPA é aplicavel ao calculo de propriedades
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dinamicas seja mais restrito que aquele para a determinacao de propriedades de equilibrio.
Para verificar essa hipotese realizamos calculos com concentragoes extremamente baixas
de impurezas. Os resultados estao apresentados na figura 10. Note que, mais uma vez, a
variacao da energia de excitacao ¢ relativamente grande para variagoes de concentragao

muito pequenas.
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Figura 10: Energia de excitagao em funcao da concentracao de impurezas para um filme
fino sobre um substrato metdalico nao-magnético. O célculo foi realizado somente em CPA.

Mais uma vez observamos que a energia de excitagao muda muito entre cada con-
centracao de impurezas. Enquanto que para z = 0.01% a energia de excitacdo ocorre
em aproximadamente w = 0.002 e, para * = 5%, a energia ¢ em w = 0.06. Nosso re-
sultado esperado para essa configuracao é de que uma concentracao tao pequena quanto
x = 0.01% nao poderia causar efeitos tao drasticos para a susceptibilidade de spin. Esse

é um resultado fisicamente contra-intuitivo.

Nesse ponto ¢ importante relembrar a sequéncia de aproximagoes que adotamos para

obter os resultados que acabamos de analisar. Primeiramente, adotamos a aproximacao

(XA 2 (1) ()

tica a de um sistema cristalino com a susceptibilidade HF substituida pela sua média

, que nos permitiu resolver a equagao RPA numa forma idén-

configuracional. Em seguida, adotamos a CPA para calcular (G) e fizemos a aproximagao
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(GG) = (G)(G) no calculo da média configuracional de y#¥. E dificil avaliar a qualidade
de cada aproximacao dessas, sobretudo a qualidade desta combinacao de aproximacoes.
Sendo assim, vamos adotar duas outras abordagens. Uma delas corresponde a tratar
exatamente o efeito de uma tnica impureza sobre y?¥. Com isso, poderemos avaliar a
qualidade da aproximagao (GG) = (G){(G) no calculo de x#¥ em CPA. Essa abordagem
serd apresentada no proximo capitulo. Em seguida, apresentaremos o célculo de xy#74 de
um sistema desordenado no espaco real, sem nenhuma aproximacao. Isso nos permitira
avaliar o efeito da aproximacgao (Y7 FF4) = (I (xTP4) sobre a solucao da equacio

RPA.
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3 Efeito de uma unica impureza
sobre XH F

No capitulo anterior, vimos que quando os efeitos de desordem sao tratados numa
aproximacao de meio efetivo como a CPA, uma concentracao muito pequena de impurezas
seria, capaz de gerar efeitos drasticos, aparentemente incompativeis com perturbacoes

tao pequenas. Identificamos duas aproximacoes que poderiam ser responsaveis por esse

F

comportamento anoémalo: substituir (GG) por (G)(G) no calculo de ¥ e substituir

(XAEXRPAY por (xHF) (xRF4)

da primeira aproximac¢ao no limite de uma tinica impureza.

HEY( na equacao RPA. Neste capitulo, vamos avaliar os efeitos

Nesse tipo de sistema desordenado perdemos a simetria de translagao do cristal ao
introduzir qualquer grau de desordem. Sendo assim, o vetor de onda de Bloch nao ¢ mais
um bom nimero quantico e as susceptibilidades de spin, em principio, sao matrizes em
kelk. O que significa, entre outras propriedades, que um campo externo espacialmente
harménico com vetor de onda k vai produzir resposta nao nula com todos os outros K

possiveis e nao somente com k' = k.

Vamos usar a expressao conhecida para o x/1*,

ih [ e S
= b [ e G ) - G @G+ )+

21 J_ o

+HG}(w) — Gt (w)}G5 (W — w), (3.1)

Nosso trabalho agora é obter uma expressao exata para G7; quando colocamos uma
Ginica impureza em um filme magnético. O valor encontrado para Gf; ¢ entao substituido

em XgF e teremos uma expressao exata para a susceptibilidade. Veremos também que é

possivel obter uma expressao para o x;i" .
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3.1 Calculo da Variacao da Susceptibilidade Hartree-
Fock

Vamos modelar o efeito de uma impureza substitucional sobre as propriedades ele-
tronicas do sistema através de um potencial perturbador agindo sobre o sitio no qual a

impureza se encontra.

W = wli){i|. (3.2)
v ¢ a diferenca entre o potencial do material cristalino e a impureza, podendo ter compo-
nentes up e down.

Vamos denotar que G’% seja a Funcao de Green do cristal puro e utilizamos a equacao

de Dyson[29] para calcular a fun¢do de Green do sistema com impureza. Assim obtemos

Gy = G+ GuW (1 — GW) ' Gy, (3.3)
X2F (@), w) = if / d' (W) [GL(W)Gh(w + W) — GHWET (W - w) +

+G} (W) G (W — w) — G (W) G (W +w)] (3.4)

ij

Fazendo a transformada de Fourier inversa da Funcao de Green 3.3.

1 o . 1 e L . q

Gy = ~ Zem(Ri—R_;)GO(k,’w) + 3 Z otk (Ri—Ro) ik '(RO_Rj)GO(/{:,w)A(w)GO(k?’,W)(3.5)
k ke k!

em que A(w) = v(l — G,d)™! é o termo que representa a autoenergia devido a

desordem. Como pode ser visto, nao importa em qual sitio a impureza é colocada. Para
qualquer GY; = G,

HF

A Transformada de Fourier inversa de x;;",

1 iq- 3. _7:7, o
Xig(w) = 5 D e e X (g, ¢ w) (3.6)
0,9’

é usada para identificar as parcelas do calculo de x/I"(w) que representam x**(q, ¢/, w).
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Obteremos uma expressao para x7f, tal que possamos escrever

XHF — XOHF +5XOHF' (37)

em que Y"7 ¢ a representacao para o cristal puro que ja foi vista no capitulo anterior, e

x*F ¢ uma correcao que representa cada configuracao de impureza. Como ja conhecemos

0HF

Y*HE | vamos obter dx°¥ | para que possamos ter x¥ em sua forma completa.

Esse célculo esta detalhado no apéndice B. A susceptibilidade y¥ sera

I

I3

I

ih [ 1 s o .
- i(q'=q)-Ro [ (01 ;
= 5 dyN2 gk e TGNk, wp + iy) X

17
x G (k q,wy + iy + w) A (w; + iy + w) x

+
X Gm(lg—i—(?,wf—irz'y—irw)—i—

+ Gk + ¢ wyp +iy) A (wy + iy) x

X GOT(E+¢7,wf+iy)GO¢(E+CT+ ¢, ws+ iy + w)] (3.8)

th [ 1 e - o
d E i(a'=@)-Ro [0t (L. ) X

Al(wy + iy)G0T<];/,Wf + iy)Gm(l; + G wp + iy + w) X
AYwy + iy + w)GO (K + ¢, wy + iy + w)] (3.9)

ih [ 1

n

p
GO (k + ¢, ws+ iy — w) AT (wy + iy — w) x

GO (k + §ws + iy — w) + G (k + §,ws + iy) X

A (wy 4 iy) GO (k + ¢, wy + iy) G (k, wy + iy — w))] (3.10)
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th [ 1 5 -
= @ —_—— - i(¢'—q)-R 04 x g . e .
Iy = o : dyN3 ;;e 74 O[G (k+q,wf+zy)A (wf+zy)><
X GOi*(k_:;‘FC]_;an—FZ'y)GOT*(E,wf—|—iy—w) X
x AM™(wy + iy — w)G (K, wy + iy — w)] (3.11)

ih %1 , 1 i(J—q) R
I5 = % dwﬁZe =4 O[X

wffw k
X Gk, W + w)G(k — W) AT (WG (k — ¢, W) +
+ Gk + g w +w) AW + W) Gk + ¢, W + )G (kW) (3.12)
ih [ 1 (T E
e Mo D D
kK’
X GOk 4§ w4 w)AHW 4 w)C™HE + ¢, W' + w)GO (k, W) AT (W) x
X GO (K W)] (3.13)
Logo,
5XHF:[1+IQ+[3+[4+IS+[6 (314)

Essa é a correcao na Susceptibilidade Hartree-Fock.

3.2 Comparacao entre meio efetivo e calculo exato

Uma expressao analoga também é calculada para a aproximacao CPA. A diferenga

HF HF 4 < -
entre 04, € OXcpa Ocorre no tltimo termo de cada expressao de forma resumida, temos
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= D GU(E,W)G(k+ G W+ w)] = DGk + W) G (kW — w)? +
k k

+ DOGME+ G WG (kW — W)+ DGOk + W+ w)G (kW 15)
k k

= D (G (kWG (E A+ Gw +w)P =[G (E+ §.w) G (kW - w)]? +

+ Gk + GG (kW —w)]P + [GM(k + ¢ W +w)G (kW) (3.16)

em que t ¢ a matriz obtida em 2.64. Detalhes da expressao estao disponiveis no

apéndice B.

3.3 Resultados Numeéricos

Inicialmente vamos utilizar as equagoes 3.15 e 3.16 para verificar e comparar a dife-

renca entre o calculo tipo CPA e o célculo analitico.

Para esses céalculos, o hopping entre o substrato e a camada magnética é t' = 0.5¢.
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Figura 11: Comparacao da variacao da susceptibilidade HF entre o calculo exato e o
calculo de meio efetivo, para concentracao equivalente a uma impureza. Esquerda: Parte
real. Direita: Parte Imaginaria

O resultado mostra que o célculo de meio efetivo diverge muito rapidamente, se com-

parado com o calculo exato. Chegando a 5 vezes maior para energia w = 0.02.

Analisamos na figura 12 os efeitos que uma impureza causa na susceptibilidade HF.
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Figura 12: Variacao na susceptibilidade HF para diversos valores de ¢,.

Observando a figura 12, percebemos que a variacao na susceptibilidade HF tem o

mesmo comportamento para os valores de ¢ apresentados.

A diferenca imposta pelas equacoes 3.15 e 3.16 é linear na concentracao de impureza

%. Porém ¢ de segunda ordem no potencial espalhador. No limite de potenciais fracos
essa diferenca pode ser negligenciada. Entretanto, existem situagoes de interesse que nao
pode ser necessariamente tratadas nesse limite. Por exemplo, a presenca de impurezas nao
magnéticas em filmes ferromagnéticos deveriam ser descritos por potenciais de impureza

da ordem do acoplamento de troca ferromagnético, que é bastante forte.

Essa modelagem analitica que foi calculada numericamente garante bons resultados
que estao de acordo com o que é encontrado. Mas por outro lado ela é muito limitada,
pois temos que nos restringir a somente uma tnica concentragao de uma impureza subs-
tucional. Mas isso nao é proibido. De forma geral, para cada impureza uma expressao
analitica deve ser calculada e depois simulada numericamente. Com o aumento do numero
de impurezas, a quantidade de termos aumenta consideravelmente. Por isso, apesar de
preciso e adequado, o método nao se torna muito pratico quando o intuito for efetuar
um célculo sistematico de como a concentragao de impurezas substitucionais afetaria os

espectros e as propriedades da susceptibilidade de spin.
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A forma alternativa encontrada para que possamos ter um estudo sistematico, em que
a concentracao de impurezas possa afetar os espectros de ondas de spin, é calcular o valor
de xi;; no espaco real, ou seja, na "forca bruta". No capitulo seguinte, vamos mostrar
como esse calculo é feito e apresentar os resultados encontrados além de comparar com

os resultados obtidos em CPA ¢ no modelo analitico.
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4 Desordem no Espaco Real

No capitulo anterior, usamos um resultado exato para uma tnica impureza para ava-
liar a qualidade das aproximacoes tipo meio efetivo para o calculo da y". Neste capi-

tulo, vamos adotar uma abordagem "forca bruta'para avaliar a qualidade da aproximacao

HF RPA> HF>< RPA>

(x"x na solucao da equacao RPA.

= ()X

No célculo da aproximacao CPA, o que obtemos é uma aproximacao em termos de
uma média configuracional para a Funcao de Green. O ponto chave para o calculo mais
preciso possivel é a correta obtencao da Funcao de Green. De fato, o célculo incorreto
da Funcao de Green provocara um efeito grande na susceptibilidade Hartree-Fock, que
é definida como uma convolucao de Funcoes de Green, e na susceptibilidade RPA, que
é definida como uma parte inversa a susceptibilidade Hartree-Fock. Relembrando essas

definicoes, temos que a Funcao de Green aparece na expressao, na forma

— . - / / 1 7 / - 7 /
Xar (g, w) = lﬁ/ dw' f(w )m > G Ry )G (@) + Ry w + W) —
o k|

—Git(ky, )G (B — @)y + w) + G (ky, W) G Ry — @)y o'+ w) —
—G5i (e, "G (ky + @), + w)]. (4.1)

A convolugao de duas funcoes (G;;Gy) é aproximada por (G;;)(Gr), em que algumas
parcelas do produto sao desprezadas. Isso nao seria um grande problema se tratassemos
grandezas estaticas e que dependessem, diretamente e apenas, dessa convolucao. Mas,
no caso da suceptibilidade dinamica, temos um efeito maximizado pela inversao de XgF ,

dado pela expressao 1.91.

Quando calculamos o

X w) = 14 X" (@)U X (w) (4.2)
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percebemos que mesmo os valores desprezados em (G;;Gy;) sendo minimos eles sao

amplificados no calculo do y 74,

4.1 Definicao do Hamiltoniano no Espaco Real

O célculo no espago real pode ser visto como menos dificil do que no espaco reciproco.
Isso ocorre, principalmente, pela nao necessidade de efetuar uma Transformada de Fourier

durante o processo de calculo para obtencao das Funcoes de Green.

Nos efetuamos o calculo no espaco real para que pudéssmos entender os efeitos ao
desconsiderar as flutuacoes quando fazemos (GG) = (G)(G) na equagdo RPA. Considera-
mos como substratos pilares que sao semi-infinitos na direcdo z e possuem secao quadrada
finita. No topo dos pilares adicionamos uma camada monoatémica ferromagnética com
secao idéntica. No plano xy utilizamos condigoes periddicas de contorno para minimizar

os efeitos de tamanho finito. Esquematicamente apresentamos na figura 13.

Figura 13: Plano Magnético colocado sobre um substrato metalico nao-magnético, semi-
infinito no sentido —z, em visao perspectiva.

Para tratar esse sistema, nosso hamiltoniano sera escrito como sendo uma matriz

composta da seguinte forma:

H = Fy+ UTm + H,oy (4.3)

Com esse hamiltoniano, chegamos que a Fun¢ao de Green para o conjunto de planos
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G = (w—FH —in)"! (4.4)
G=(w-FETF UTm — Hep) ™! (4.5)

Para conectar o conjunto de planos magnéticos com o substrato, podemos utilizar a

equacao de Dyson.

Gij = G?j + Gith10Gojho Gy (4.6)
Gy = G?j + GY1h10Go, (4.7)
Goj = GoohorGhj. (4.8)

Logo, substituindo 4.8 em 4.7, invertendo, e o resultado substituindo em 4.6, temos

que

Gij = GZOJ + Gilhl()Gg()hOl(l - G?lhloGgoh()l)_lG(l)j. (49)

Gi; € a Funcao de Green para cada plano magnética quando devidamente conectado
bstrato, G t 1 a bstrato. hig e hgy sa tri-

ao substrato, G;; representa os planos sem a conexao ao substrato. hjg e ho; sao matri
zes transpostas entre si e representam os hoppings entre o substrato e o primeiro plano

magnético.

Em nossos primeiros calculos, foi imposto ao parametro 1 do substrato um valor de
dez vezes o 1 dos planos magnéticos, sendo este n = 5 - 1072, com o tinico intuito de
que os calculos numéricos possam ser efetivamente rapidos mantendo a precisao desejada.
Em todos os célculos, para que pudéssemos simular o calculo de um plano infinito, foi

realizado com condi¢oes periddicas de contorno com hy; = hh.

4.2 Resultados Numeéricos

O calculo no espaco real tem mais variaveis que o célculo feito no espaco reciproco.
Isso se deve, principalmente, porque temos que definir uma quantidade de sitios que

vamos tratar, ji que o célculo infinito é garantido pela transformada de Fourier para o
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espaco reciproco. Dessa forma, nossa escolha foi por tamanhos que pudessem representar,
da melhor forma, o mesmo calculo no espaco reciproco ou um limite em que os efeitos

possam ser considerados equivalentes.

4.2.1 Sistema Cristalino

A primeira investigacao foi a de identificar qual seria o tamanho adequado para que
o calculo feito no espago real correspondesse ao célculo feito no espaco reciproco ou que

tivessemos um limite de convergéncia.

Ao observar a figura 14, percebemos que para excitacoes de spin no modo uniforme
(¢ = 0), a diferen¢a é muito pequena, sendo influenciada somente pela energia do campo
externo, que neste caso ¢ iw = 5-107%. Para q = %, observamos que o comportamento
muda consideravelmente com o tamanho. Por exemplo, a energia de excitagao para o

tamanho 18x18 ocorre em valores proximos a w = 0.15 enquanto que para o tamanho

24x24 ocorre proximo de w

-1000 AT -1000 T T
18x1 i i 0xdo
-800 | -800 |- -
-600 —{ -600 |- -
= -400 —{ 400 - —
5 i i i
3 -200 — 200 —
Q-. - - —
[ 0 | | 1 | ! | | T 0 | | ! | ! | 1 T
LE 0.001 0002 0.003 0004 0005 0 0001 0002 0003 0004 0.005
'-d 'IO(I) T | T | ‘ ‘ 'IO(I) ‘ ‘ T | T
3 22x22 . - 24x24
o -800 — -800 |- —
S i i i
A -600 — 600 —
-400 — 400 —
200 - 200+ —
(N N B —~ L1 T —
0.001 0.002 0003 0004 0005 0 0001 0002 0.003 0004 0.005

0.07.

—— Espaco Real
—— Espaco Reciproco

Energia (em unidades de t)

Figura 14: Densidade espectral como funcdo da energia para quatro tamanhos distintos
com g = 0, sem impurezas. A curva vermelha é o célculo feito no espaco reciproco.
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Figura 15: Densidade espectral como funcao da energia para quatro tamanhos distintos,
com g = % e sem impurezas. A curva vermelha é o calculo feito no espaco reciproco.

4.2.2 Sistema Desordenado

O processo de insercao de impurezas no plano magnético é escolher um ou mais sitios
aleatoriamente e fazer com que a interagao coloumbiana seja U; = 0. Com isso, o sitio
i fica com propriedades nao magnéticas. Essa mesma defini¢ao foi feita no calculo com

CPA e no modelo analitico.

A média da susceptibilidade em RPA tem a forma

0FPNa,d)) = (@ ) + D (@ ) UXA (R, q)). (4.10)

De fato, o que temos que fazer é aproximar o segundo termo, porém isso nao ¢ facil,

pois envolve produto de funcoes. A aproximacao mais simples é fazer

0 a, ) = (4 ) + D (@ )T (P (k, ¢)). (4.11)
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Essa aproximacao desconsidera as correcoes de ordem superiores da média do produto

das funcoes. Nas figuras 16 e 17, calculamos a susceptibilidade RPA de forma exata, como

previsto na equacao 4.10. E de forma aproximada como previsto na equacgao 4.11.

Densidade Espectral
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Figura 16: Densidade espectral para um plano de dimensoes 20x20 e ¢’ = 0.5¢, com uma

impureza. Exato e aproximado. ¢ em unidades de

127
N a’
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Figura 17: Densidade espectral para um plano de dimensoes 24x24 e t' = t, com uma

impureza. Exato e aproximado. ¢ em unidades de %%ﬁ

O que percebemos no primeiro momento é que as curvas sao muito distintas. Esse
célculo é feito para 0 modo uniforme (¢ = 0) e com uma impureza substitucional, de forma
que todos os efeitos sao minimizados. Isso ocorre porque as correcoes nessa aproximacao

sao da mesma ordem da susceptibilidade para o sistema cristalino.

OPAIEY = (PN ) + 3 SN (4.12)
i=1,N
RPA., HF RPA, HF

em que 6(x;" “x;' ") denota as corre¢des em (") que, ao efetuar a soma, é da

mesma ordem do sistema cristalino.
Entao, a solugao para esse problema é calcular a susceptibilidade de maneira exata.

Alguns tamanhos de planos foram calculados com maiores detalhes. No caso do plano
de dimensoes 18x18, observamos que o aumento da concentracao de impureza nao garante
uma variacao monotonica tanto na energia de excitacao quanto na largura de linha. Para

tamanhos relativamente pequenos, em comparacao a um plano de dimensoes 24x24, a
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18%, o espectro de ondas de

spin comega a perder a forma lorentziana. Para um sistema tipo bulk pode ser visto na

referéncia [30]. Este comportamento é mostrado na figura 18.
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Figura 18: Densidade espectral para um plano de dimensoes 18x18, com campo magnético

externo iw =5-107% e ¢ =

1
N

Para o tamanhos 20x20 e 22x22 temos os mesmos efeitos qualitativos, como mostrado

nas figuras 19 e 20.
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Figura 19: Densidade espectral para um plano de dimensoes 20x20, com campo magnético

externo w =5-10"% e ¢ = &
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Figura 20: Densidade espectral para um plano de dimensoes 22x22, com campo magnético

externo iw =5-10"% e ¢ =

N

Para os tamanhos 23x23 (figura 21) e 24x24 (22) os efeitos sao reduzidos e os com-

portamentos de x ™~ aparentam ter uma forma mais monoténica com respeito a variacao

da concentracao.
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Figura 21: Densidade espectral para um plano de dimensoes 23x23, com campo magnético
externo fiw = 5-10~*
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Figura 22: Densidade espectral para um plano de dimensoes 24x24, com campo magnético
externo fiw = 5-10~*

Nas figuras 18, 19, 20 e 22 nao é perceptivel a ocorréncia da mudanca na forma do
espectro de excitacao. Para isso, fizemos alguns calculos, de diversas configuracoes, para
esses mesmos tamanhos, com concentragoes que chegaram proximas de 25% para, entdo,
termos um padrao sistematico desse comportamento. Como notado anteriormente, nos
tamanhos menores a variacao da forma ocorreu muito antes de 20%, em que a forma néao
é perfeitamente lorentziana. Observamos que tamanhos maiores, 24x24, mesmo em altas
concentragoes (25%) todas as configuragoes mantiverem a perfeita forma lorentziana. De
certo modo, é garantido que, ao menos para tamanhos superiores a 24x24, as quantidades

calculadas para ondas de spin serao confidveis.
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Na figura 23, é possivel perceber que o para o tamanho 18x18 h& muitas curvas que

nao sao lorentzianas e no sistema 24x24 todas sao perfeitamente.
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Figura 23: Espectros de excitacao de ondas de spin para planos magnéticos com diferentes
tamanhos, com ¢ = %

Os pontos de excitacao de ondas de spin foram calculados para todos os tamanhos,

alguns com diversas configuracoes. Na figura 24, fica perceptivel o comportamento nao

monotonico que ja haviamos mencionado, inclusive aparecendo um méximo em torno de

z = 0.1.
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Figura 24: Energia de excitagao de ondas de spin para planos magnéticos com diferentes
tamanhos, com ¢ = % Normalizado em relagao ao cristalino

A largura de linha (figura 25), que, como j& vimos, é proporcional ao tempo de vida
das ondas de spin, tem o mesmo comportamento nao monotonico dos pontos de excitacao.
Também observamos que a dispersao é maior para concentracoes altas isso ocorre devido
a transformada de Fourier da densidade espectral ser independente da posigao para uma

impureza. E para concentracoes maiores a dispersao aumenta.
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Figura 25: largura de linha para os espectros de excitacao de ondas de spin para planos
magnéticos com diferentes tamanhos, com g = % Normalizado em relagao ao cristalino

Em todos os tamanhos, percebemos que os comportamentos qualitativos sao equi-
valentes. E isso pode ser confirmado na figura 26 quando calculamos o parametro de
amortecimento[31], tanto para o modo uniforme quanto para o primeiro modo. Observa-

mos que para pequenas concentracoes ha equivaléncia para todos os tamanhos.
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Figura 26: Parametro de amortecimento para todos os tamanhos. Para ¢, =0e ¢, = 1.
Normalizado em relagao ao cristalino

Na figura 26, para altas concentracoes a divergéncia é muito alta, mas isso est rela-

cionado com a perda da forma lorentziana que mostramos na figura 23.

Outra anélise realizada ¢ quando diminuimos o hopping entre o substrato e o filme,
chamaremos de t', simulando uma menor interferéncia na interagdo. Na figura 27 é mos-
trado que a largura de linha para esse sistema é menor do que o feito com t' = ¢, figura

19. Com isso a sensibilidade aos efeitos de desordem é maior.
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Figura 27: Densidades espectrais para t' = 0.5¢. Tamanho 20x20.

Para esse caso, t' = 0.5¢, observamos que o parametro de amortecimento é menor que

no caso t' = t, ou seja, os efeitos de amortecimento do substrato no filme sao menores.
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Figura 28: Parametro de amortecimento para t' = 0.5¢t. Tamanho 20x20.

Se compararmos as figuras 26 e 28, percebemos que os efeitos de desordem sao muito

mais intensos quando o sistema ¢ menos amortecimento (¢’ = 0.5¢).
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Figura 29: Energias de excitagao para t’ = 0.5¢. Tamanho 20x20.

Um caso muito relevante é o modo uniforme (¢ = 0), que é o modo excitado em
esperiéncias de ressonancia ferromagnética. Uma vez que o campo de excitacao ¢ uniforme
no espaco, este modo tem custo energético zero para amostras cristalinas. Pequenas
diferengas na magnetizacao local deveriam ter pouco efeito sobre a energia, uma vez que
as excitacoes longitudinais e transversais estao desacopladas no regime linear, na auséncia
de acoplamento spin-6rbita. Assim, espera-se que a energia do modo uniforme nao sera
tao sensivel na presenca de uma quantidade limitada de desordem no filme ferromagnético.
Além disso, o tempo de vida nao deve ser fortemente afetado, uma vez que este modo é

protegido pela simetria de rotagao do hamiltoniano.

Como o amortecimento pelos modos de stoner é muito grande, vemos que as concen-
tracoes mais baixas na figura 29, os efeitos de desordem tem variagao pequena e sao mais

evidentes no parametro de amortecimento.

4.2.3 Resultado para filmes Retangulares

Neste tipo de calculo, feito no espaco real, temos um problema numérico que consiste

no tamanho das matrizes que sao utilizadas. Essas matrizes tem dimensoes N X N X p, em
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que N ¢é a dimensao do plano magnético e p é a quantidade de pontos calculados no eixo
de energia. Além do limite de tamanho do vetor, que depende do sistema operacional e do
compilador utilizados, também enfrentamos a dificuldade do tempo, que quanto maiores

forem as dimensoes dos planos, exponencialmente serd o gasto de tempo.

Para que pudéssemos calcular tamanhos maiores, ou efeitos em tamanhos maiores,
utilizamos tamanhos retangulares, que variaram de 5x20 até 5x60. Assim foi possivel
produzir espectros de ondas de spin para vetores de onda maiores sem um custo compu-

tacional extremo.

Figura 30: Plano Magnético retangular colocado sobre um substrato metalico nao-
magnético, semi-infinito no sentido —z, em visao perspectiva.

O comportamento de cada espectro de onda de spin seguiu 0 mesmo encontrado nos
tamanhos quadrados, observando pequenas concentragoes como, por exemplo, apresen-

tado nas figuras 31,32, 33, 34 e 35.
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Figura 31: Densidade espectral para um plano com dimensao retangular 5x20, com campo

magnético externo iw =5-107%, com ¢ =

1
Ny
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Figura 32: Densidade espectral para um plano com dimensao retangular 5x22, com campo

magnético externo iw =5-107%, com ¢ =

1
Ny
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Energia (em unidades de t)

Figura 33: Densidade espectral para um plano com dimensao retangular 5x24, com campo

magnético externo fiw =5-107%, com ¢ = 3
y
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Figura 34: Densidade espectral para um plano com dimensao retangular 5x30, com campo

magnético externo fiw =5-107%, com ¢ = 3
y
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Figura 35: Densidade espectral para um plano com dimensao retangular 5x40, com campo

magnético externo fiw =5-107%, com ¢ = 3
y

Ao calcular as energias de excitagao para cada tamanho, foi possivel notar que para
tamanhos maiores, a partir do 5x40, o comportamento tem uma caracteristica monotonica

mais precisa, como apresentado na figura 36.
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Figura 36: Energia de excitacao de ondas de spin para planos magnéticos com diferentes

tamanhos retangulares, com ¢ = 1
Yy

Na figura 37, o comportamento das larguras de linha obedece o ocorrido na secao
4.2.2, ou seja, ¢ o mesmo comportamento qualitativo do encontrado para as energias de
excitacao. Para cada ponto, tanto nas larguras de linha quanto os pontos das energias de

excitacao foram feitos para uma configuracao so.
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Figura 37: largura de linha para os espectros de excitacao de ondas de spin para planos

magnéticos com diferentes tamanhos retangulares, com ¢ = NL
Y

Com tamanhos relativamente grandes, que é o caso do 5x40, podemos obter espectros

de excitagao de ondas de spin com vetores de onda maiores que q¢ = Ni e com isso obter
Yy

a relagao de dispersao para o x™(q).
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Figura 38: Relacao de dispersao para a densidade espectral como fun¢ao de ¢, para um

plano magnético com dimensoes 5x40

Na figura 38, encontramos que a relagao de dispersao, para o calculo feito no espaco

real obedece a relagdo iw = Dg?, que ja é conhecido [17] quando calculado no espago

reciproco para o cristal puro.
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5 Conclusoes e perspectivas

Nesse trabalho, estudamos o efeito de desordem nos espectros de excitacao de spin
filmes finos. O principal interesse foi compreender e calcular as variagoes sofridas na
energia de excitacao e no tempo vida das ondas de spin. Como vimos, essas propriedades
das ondas de spin foram calculadas a partir da susceptibilidade magnética em RPA e este
resultado é muito bem conhecido para os cristais puros. Mostramos que inserir desordem
utilizando métodos de meio efetivo e aproximar a média dos produtos das funcoes de Green
por produto das médias nao ¢ suficiente. Uma vez que as flutuagoes desprezadas tem alta
relavancia ja que a susceptibilidade RPA ¢é escrita em termos do inverso da susceptibilidade
HF e esta, em termos do produto das funcoes de Green. Os resultados que obtivemos
nao foram adequados porque a variagdo nos espectros foram muito grandes, atingindo
diferengas de 70% para concentragoes de impureza de 0.5% e 1000% para concentragoes
de 10%. No modo uniforme encontramos que a desordem calculada em CPA afeta de
forma especialmente contra-intuitiva, pois o campo de excitacao é uniforme no espaco,

este modo tem custo energético zero para amostras cristalinas.

Alternativamente, calculamos o produto de fungoes de Green de forma exata no caso
de uma impureza substitucional. Esse difere do célculo de meio efetivo no termo que
tem convolucao de quatro funcoes de Green. Isso ocorre porque ha uma diferenca entre
calcular o produto da média de funcoes de Green ou a média do produto de funcgoes de
Green. O calculo exato tende a ser menor que os calculos de meio efetivo, ja que o termo

que é desprezado tem sinal contrario ao termo que ¢é igual nas duas abordagens.

Diante das limitacoes e dificuldades no calculo analitco, efetuamos o célculo da sus-
ceptibilidade no espaco real. No espaco real o modo uniforme nao é muito afetado pela
desordem e os modos g = 1 e ¢ = 2, sao afetados pela desordem, mas dentro do esperado
de que os efeitos de desordem estejam na mesma ordem da pertubacao imposta. O efeito
das impurezas é muito diferente se t' =t ou se t' = 0, 5¢; ou seja, quando a densidade de
modos de Stoner ja é grande no sistema puro, as impurezas tem efeito menor. No caso

t" = 0,5t as dependéncias da energia e do parametro de amortecimento com a concen-
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tracao parecem ser bastante nao monotonicas, inclusive para concentragoes baixas. Esse
comportamento dificilmente seria capturado por algum calculo de meio efetivo, ja que
elas tendem a prever um comportamento linear dos desvios das grandezas fisicas com a

concentragao.

Como perspectivas futuras, nossa ideia é calcular outras propriedades como o aco-
plamento de troca entre sitios. Também queremos complementar esse calculo inserindo
o acoplamento spin-6rbita no hamiltoniano. Nossa ideia, com esse modelo, é que pos-
samos modelar todo conjunto substrato-filme inserindo algumas camadas adicionais nos

proximos célculos.
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APENDICE A - Cdlculo do Estado

Fundamental

Adotando o hamiltoniano de Hubbard, indicado na equagao 1.1, podemos, além da
densidade, de estados calcular também a magnetizacao, o nimero médio de elétrons por

sitios e o centro da banda (estamos supondo um orbital por sitio).

Obtivemos no primeiro capitulo a defini¢cao da densidade de estados. Em termos dessa
densidade de estados, poderemos calcular o niimero de elétrons em cada direcao de spin,
para podermos calcular m e n, como definido em 1.3 e 1.4. Sendo ¢ uma direcao de spin

arbitraria, podemos inferir que o niimero médio de elétrons com essa direcao de spin serd

Ey
) = [ pal) () (A1)
em que Ey ¢ a energia de Fermi, ou seja, o nivel de energia maximo de um estado acessivel

para o elétron nesse cristal e f(w) é a distribuigao estatistica de Fermi-Dirac,

1

De fato, o que temos que fazer é resolver a integral A.1, mas nao é completamente
trivial, em virtude dos polos da funcao de Green existentes sobre o eixo real. Com isso,
é conveniente utilizar a propriedade de que a integral complexa ao longo de um caminho

fechado é zero, se nao houver pélos.
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Figura 39: Representacao grafica da integral A.1, representada por I;, no plano complexo.

Para resolvermos a integral, deslocamos levemente do eixo real, de um fator n, que
jé foi definido anteriormente, e fechamos a curva de modo de podemos aplicar o Teorema
de Cauchy [32], que garante que uma integral, ao longo de uma curva fechada, e que nao

possua polos, seré zero. Logo podemos escrever a nossa integral [; como

L = —(L+I). (A.3)

Ao aplicar as propriedades do plano complexo, temos que I; é completamente escrita
em termos da parte imaginaria de g(w), Iy em termos da parte real, e I3, ¢ um contorno

circular que possui as duas componentes.

L o= —% / " Tmlg(w)]dw (A1)

L - —% / " Refg(w))dw (A.5)
1 ™ o0

I; = _;/W/Q/o g(w)RARdAH (A.6)

Para determinar o valor de I3, consideramos que lim, oG (z) = i, e entao temos que

15 obtem a forma
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1 /™1
I; = —— —Rdb A7
o= (A7)
1

Portanto, somando a I, e substituindo na equacao A.3 obtemos que a integral que

corresponde a (n,) é

() = g+ [ Relo(Ey +ilde (29)

Essa é a expressao que representa o nimero médio de elétrons por sitio no cristal,
porém, do ponto de vista do calculo numérico é complicado obter o valor de uma integral
que tem limites infinitos. Nesse caso especifico, a solu¢ao mais pratica é efetuar uma
transformacao de varidveis, com a finalidade de obter novos limites, dessa vez, finitos. A

transformacao escolhida é

_ytn (A.10)
L—y
1+n
d¢ = d A1l
(1-y)? (A1)
logo, se aplicarmos na integral A.9, obtemos
1 1/t 1+7
=—+4+— [ Relg(E;+1y)|——5d A12
() = 5+ [ Relalry+ i) g =z (A12)

que ¢ calculada, agora, entre 0 e 1. Esses limites sao muito adequados, pois podemos
utilizar métodos numéricos de quadratura, em que, com poucos pontos, é possivel obter

o valor da integral com muita precisao.

As condicoes iniciais para essa integral pode ser arbitrarias uma vez que podemos
utilizar um célculo autoconsistente para obter os valores de (ny) e (n;). Sendo que o
vinculo obrigatério é a necessidade de conhecer o valor total de elétrons por sitio, a

equacao recorrente €
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f(Eo) = (ng) + (ny) —no (A.13)

em que ng é o numero total de elétrons por sitio. De modo simples, podemos atribuir
um valor inicial para o centro de banda Ej, e uma magnetizacdo inicial m = (n4) — (n)
que aqui ¢ o nosso primeiro ponto de convergéncia. Nessa equagao a solucao é Ej e entao
podemos obter (n,), para ambas as dire¢oes de spin, atualizado. Finalmente calculando

novos m e (n), esse calculo termina quando ¢ obtido convergéncia em m.

Para que o estado fundamental também seja encontrado, é necessario que se obedeca

o critério de Stoner [33|

Up(Er) > 1. (A.14)

Em nossos calculos para que possamos representar os valores bem definidos do Cobalto
e aproximacgao das 10 bandas em duas bandas efetivas, fazemos Er = 0.15, U = 12 e

n = 1.68.



83

APENDICE B - Susceptibilidade na presenca

de uma 1unica impureza

B.1 Expressao Analitica para uma impureza

o0

AP@w) = ih [ d fDIE)GY W + ) ~ GG —w) +

+G%(w')G*T(w’ —w) — G;}T(w’)G%j (W + w)] (B.1)

ij

Fazendo a transformada de Fourier inversa da Funcao de Green.

— —

1 I o - s = R .
Gij = 5 Z ezk-(Ri—Rj)GO(h w) + — ik (Ri—Ro) ik '(RO-Rj)GO(k’w)A(w)GO(k/7 w)B.2)
k

em que A(w) = W (1 — G§,W)~! & o termo que representa a autoenergia devido a

desordem.

HF

A Transformada de Fourier inversa de x;;",

1 e
HF( \ _ iG-R; —iq -R; HF
Xij (”)_NE e e N (g, ¢ w) (B.3)
q,9

¢ usada para identificar as parcelas do calculo de x/1¥(w) que representam x"*(q, ¢/, w).

Obteremos uma expressao para x7F, tal que possamos escrever

XHF — XOHF +5XOHF- (B4)

em que Y"7 é a representacdo para o cristal puro que ja vimos no capitulo 3, e 6 "2
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é uma correcao que representa cada configuracao de impureza. Como ja conhecemos x"# %

0HF

vamos obter dx°F, para que possamos ter Y em sua forma completa.

Vamos calcular a primeira parcela de 3.4.

1 . i 5 ]
GLW)GHW +w) = 55 Y eIt in) o

x GOk, W) AN (WG (K, W )G (K" W + w) +
1 7 BB (B B il (Bl B
+ — Z elk-( 0— i)elk-(ij Q)ezk -(RifRo)elk -(R()*Rj) X
k,k’7k”,k/"
x GOk, W) AN WG (K, )G (K7, W' + w)AY W' + w) x

x GOk W+ w) (B.5)

OHF(

Podemos identificar na equagao acima, qual sera o termo correspondente a q,q,w),

a0 comparar com a equacao 3.6.

1 v 5 — — — —
I = e =D RGO (B NG (k + 4w + w) AN (W + w)G%(k + ¢, W' +w) +
!

1 (ol > g - - -
+ 5 2 TTIRGN (k= W) ATW)GM (K — ¢ )G (R W+ w) +
k
1 o - ~ -
g @ =D B GOT (. () AN WG (K ) G™ (k + 7, + w) x
kK
X AYW 4+ w)GHE + ¢, + w) (B.6)
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Gﬁ(w’)G;’-‘(w’—w) _ is Z e—z‘k-(Rj—Ri)e—z‘E/-(Ri—ﬁo)6—1‘1@7/-(1%0—5?]-) 5

X GO (kW) AV (W) GO (K, W) GO (R W — w) +

+ 1 Z e—i’;'(ﬁo—ﬁi)e—i’;"(ﬁj—ﬁo)e—ik7"(ﬁi—§0)e—ikﬁ"(ﬁo—l“fj) %

1
k! Kk
x GOV (kW) AV (W) GO (B, W) G (K, o — w) x
x  A™ (W — w)GT (K" W — w) (B.7)
Podemos identificar na equagao acima, qual sera o termo correspondente a §x°#% (¢, ¢/, w),

a0 comparar com a equacao 3.6.

1 L . - L
1 = Nz Z @D RGO (E NG (k — G’ — w) AT (W — )G (k — ¢ W' — w) +
K

1 i(al > - - - —

+ Nz =D Bo GO (| 4 7 W) A (WG (k + ¢, )G (k' — w) +
k

1 ™ > - — —

+ 5 2 CTIRGE (k4 W) AN (WG (K + ¢ w) X
K,k
X GOT*(E, W — w)A™ (W — w)GOT*(k_:;, W —w) (B.8)
GHW)G (W —w) = % S ) ) o 1)
ke k! K

X G(E,W)GM™ (K, W — w)A™ (W — w)G (B W — w) +

+ Lg S iR il 1~ ) =il (R F)
kK k'

X GUHE, W) AH W) GO I, W) GO (R W — w) +

% Z e_iE'(R‘O_R‘i)@_Hg‘(P:j_P:O)e_ik7/‘(ﬁi—ﬁo)e—ikm'(é‘o—ﬁj) «
k,k/’k://?k///

X GN(/;:7 w/>A¢(w’)GO¢(E/7 w/)GOT*(k‘_;/, W — w) %

x  AM(W — w)G (kW — w) (B.9)
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Podemos identificar na equagao acima, qual sera o termo correspondente a §x°#% (¢, ¢/, w),
a0 comparar com a equacao 3.6.
1 ] 5 g - — —
111 = Nz =D RGO (| NGO (k — §w' — w) AT (W' — )G (k — ¢ W' — w) +
k
1 i(q—q)-Re 7 — ¢ 1 *(7.
+ > WD RGO + 7w ) AW GO E + ¢, )G (kW — w) +
k
1 i T_AD g o — —
+ s 2 TGk + W) AHW)GH (K + W) x
K/
x GOk w — w) AT (W — w) GO (K W — w) (B.10)
* 1 T(Ri—Rn) ik (Bo—R:
Gsz (W/)G%(w/ +w) = N3 Z eiF(Ri—Ro) ik (Ro—R;)
kK e
X G (k, W )G (K, W' + w)AH W + w)G™ (K, W' + w) +
1 "
+ m ezk~(Ro— i)ezk -(Rj—Ro)ezk ~(R1-—Rj) %
k! K

x GO (kW) AT (W) GO (K, W GO (R W+ w) +
+ 1 Z ek(Ro R)ezk (ijR*o)euﬁ/-(éifﬁo)eikﬁ/-(ﬁofﬁj) %

4
k.’k./7kll7k///
x G (k, W) AT ()G (K, ) GO (K W' + w) x
% AYW 4 w)GHE" W+ w) (B.11)
Podemos identificar na equagao acima, qual sera o termo correspondente a dx°#%' (¢, ¢/, w),
a0 comparar com a equacao 3.6.
IV = Zel(q ‘DROGOT*(k; WG (k4 §w 4 w) AN W 4 W) Gk + ¢, W + w) +
1 g —a)- */7 — * *
+ N2 2o© (¢ =)-Fo 01 (k — @,w)A™ (WG (k — ¢, ") G™(k, ' + w) +
k
1 ™ > g —
+ 35 D el D oGO (ke o) AT () GO (R, w')
ke k!
x Gk 4w 4 w)AH W 4+ w)GME + ¢, W' + w) (B.12)

Logo, temos:
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S
S (¢, w) = ;—W / dw' f()[I + I + II1 + IV (B.13)

A integral acima resulta na soma das seis integrais abaixo.

g

2

1 -
W' f /F; (=0 Ro[GON (W) GOH(K + 7, W' + w) X

X Ai(w’ + W) Gk 4 ¢, +w) +
+ Gk — A (W)G (F — ¢, )G (kW + w)] (B.14)

Fazendo a mudanca de variaveis w’ = wy + iy.

- 2—h/n NLX,C: i(d q)ROGOTkwvazy)
X GOk + qws + iy 4+ w) AWy + iy + w) X
X GE+ ¢ wp+iy+w) +
+ Gk = qws +iy) Al wy + iy) %
x GOk — ¢, ws +iy) G (k,ws + iy + w)] (B.15)
i dwf Z =0 Ro [ GO (E, ') x
2m J_o Y
ANW G (K, o) GO (K + @0+ w) AHW + w) x
Gk + ¢, + w)] (B.16)

Fazendo a mudanga de varidveis ' = wy + iy.

I

ih

© e .
i(¢—q)R ot .
oy aly—N3 E e UIGT (K, wr 4+ dy) X

kK
AT(CUf + 'L.y)GOT<k_7;,CUf + iy)GOi(E + ¢ wy + iy + w) X
A wy + iy + W) GO (K + ¢, wy + iy + w)] (B.17)
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I = _ih dwf ! Ze“’ ~D R [GO (5, W) GO (E — G — w) X
2r J_o N2 -
x AM(W —w)G™(k — ¢, — w) +
+ G (k4 §w) AT (WG (k + ¢, ) GO (k, W' — w)] (B.18)

Fazendo a mudanga de variaveis w' = wy + iy.

ih [ 1 L .
_ i(¢’—q)-R 0% .
I3 = - i dy—N2 gk e TV G (kywy +iy) X
X GOT*(E—@wijiy—w)AT*(wf—l—iy—w) X

X GOT*(E— (?,wf +iy — w) + Goi*(E+ q,wyr + iy)

x A (wp 4 i) GO (k + ¢ wy + iy) GO (k, wp + iy — w))] (B.19)
ih o
= - q —q)- Ro 04 % —
Iy o | d "flw NB%; G (k+ q,w') x
X A¢*<w')c;°¢*(/<;f + ¢, )G (kW —w) x
x  AM(W — w)G (K, W — w)] (B.20)

Fazendo a mudanga de variaveis w’ = wy + iy.

th [ 1 - - S
_ i(q'—d)-Ro [ 101+ b
I = -5~ i T ;k,e TG (K + ¢ wy +iy) AT (wy +iy) X
X Goi*(/;’ + cf,wf + iy)GOT*(l;, wr+ iy —w) X

X AT*(wf—l—z'y—w)GOT*(lg’,wf+z’y—w)] (B.21)
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o= o Z 4/ ()33 Z DI
x GOk, WG (k- 7w — w)AT™ (W — )G (k — ¢ W —w) +
+ Gk + qw)AHW)G™ME + ¢, )G (kW — w) —
— G™( )Goi(k + §w + w) AW + w)Gk+ ¢ W+ w) +

k,w
— GO (E — G w) A (WG (R — &, W) GO (R, W+ w)] (B.22)

Fazendo w’ — W’ + w na primeira e na segunda parcela,

th [~ 1 (T —a) R,
= _Oodw’m k @ = DBl
X fw 4 w) Gk, o + w)G (k= §w) AT (W) GO (K — ¢, W) +

W + W) Gk + ¢ w4 w) AW 4 w) Gk + ¢ W + )G (kW) —

+ f(of

— fW)G® ( )Goi(k’qu,w +w)A¢(w —I—w)Gm(k—l—q Wt w) +

— FWG(k — W) AT (WG (K — ¢, )G (kW + w)] (B.23)
g , 1 Ro

27r F ; o

+w)G(k — 4w AT (W) G (k — ¢, ') +
7w+ w) AW + W)™k + ¢, W+ W) G (R(BI)

[f (o +w) — fW)]G™(

k,w
[f(&' +w) = f@)]GM(E+q

th [*f 1 L >
I — _ d /_ Z(q/_q)'RO X
e, e

X Gk, W 4+ w)G(k — W) AT (WG (k — ¢, W) +
+ Gk 4§ +w) AW + w)Gk + ¢, W + )G (kW] (B.25)



/ Z i(q'—q)-R
6 = 5 dw'| (W/)ﬁ I £

kK

X GOk + § W) AHW)G™MK + ¢, )G (kW' — W) AT (W — w) X

% GOT*(E,’W/ _w) . GOT*(E,WI)AT*(W’)GOT*(E/,wl)Gm(E—F(f,wl +w) %

x  AYW 4+ w)G* (K + ¢, W' + w)]

Fazendo w' — w' + w na segunda parcela

h [ 1 (B
= ;_W dwlﬁ Z i@~ Rof
—oo k,k!

X f(W 4 w)G*E + G w + w) AW + )G E + ¢ w
X G, W) — [ W) (W) AT (W) GO (R, W) GO
% AYW 4+ w)GHE + ¢, W + w))]

7w +w) x

Hk +

wh [ 1 (T E
Iy = —— dw'— ) D Fo[y
27 Ju;— NP ;

X

GO (', )

X

B.2 Comparacao entre CPA e Resultado Exato

Gk + § w4+ w) AW + W) E + ¢, o'+ w)G (k, W) AT (W) x

90

(B.26)

"+ w) GO (K, W) AT (W) x
k+

(B.27)

(B.28)

Uma expressao analoga também é calculada para a aproximacao CPA, nesse o obtido

—

I = N2 ZGOT WGk + ¢ w' + w)tH (W + w)G™(k + kW + w) +

t 7 Z GOk — ")t ()G (F — )G (kW' 4 w) +
+ m > GOk, W) (WG (k)G (K + 4w + w) x

X W' + w)G*(E + § W+ w)

(B.29)
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I = Ngzyﬁw&wwﬁWE—@w—MW%w—wxwwé—@w—wy+
k
1 0lx /7, AL T A IR = 1\ 0T !
+}WZG(MWMtWW(MWMGMW—M+
k
1 - -
+ Ngz)ﬁ“w+:w%“@mfww+jwqx
x G (kW' — w)t™ (W — w)G (kW — w) (B.30)
1 0L, , N0 (1, =, Tx(, O+ (. =/
111 = WZG (k, "G (k — @' —w)t™ (W —w)G"(k — §,w —w) +
k
1 0L/, | =, Nely, NAOL(T | =, 1\ 01 /
+—Rﬁ§:G(k+,wﬂ@MG (k + ¢, G (k' — w) +
1
+—Ra§:dwk+@wﬁwweww+@wqx
k
x GO (kW — w)t™ (W — w)GM (kW — w) (B.31)

1 - > >
v = WZGOT*(k,w’)GN(k‘—i—q,w’—|—w)t¢(w'—|—w)G0¢(k+q,w'—|—w)+
K

1 x (T, — * x (T, — 7
+ m Z GOT (k - Qaw,)tT (w/)GOT (k - Qaw,)G0¢(k7w/ + W) +
k

1 x (1. Ny INAOMK TS
+WZW%WWMWMX
k

x GUk+ g w + W)t w + w) Gk + 7w’ +w) (B.32)

em que t é a matriz obtida em 2.64.
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